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Abstract 
The article theoretically investigated the features of the geometric and electronic structure of zirconium(IV) 
methanesulfonate and sulfate complexes in aqueous solution. The interatomic distances of the central ion with the 
surrounding ligands are considered in detail. It is shown what geometric and electronic structure zirconium(IV) 
sulfate and methanesulfonate complexes can have under the influence of an aqueous environment and the mutual 
influence of surrounding ligands. As a result, interatomic distances, torsion and valence angles were described in 
detail. The sum of electronic and zero-point energies and to the thermal free energies are calculated and shown. 
The frontier molecular orbitals (HOMO and LUMO) have been calculated and as a result it was demonstrated that 
the stability of the studied compounds decreases in the order [Zr(MS)6]2– > [ZrO(MS)2] 
> [ZrO(MS)2(H2O)4] > [Zr(MS)4(H2O)2] > [ZrO(SO4)2(H2O)]2– >[ZrO(SO4)2]2–. Furthermore, it have been established 
that most complexes of zirconium(IV) with methanesulfonate and sulfate anions can form intramolecular hydrogen 
bonds, in complexes such as [ZrO(SO4)2(H2O)]2–, [ZrO(MS)2(H2O)4], [Zr(MS)6]2– and [ZrO(MS)2]. It should be noted 
that, in addition to the known complexes [ZrO(MS)2(H2O)4] and [ZrO(SO4)2]2–, the possibility of the existence of 
complexes [Zr(MS)6]2– and [ZrO(SO4)2(H2O)]2– is shown in aqueous solution. 
Keywords: zirconium(IV); quantum chemical modeling; binding energy of hydrogen bonds; sulfate; methanesulfonate; water 
environment. 

 

МОДЕЛЮВАННЯ МЕТАНСУЛЬФОНАТНИХ ТА СУЛЬФАТНИХ КОМПЛЕКСІВ 
ЦИРКОНІЮ(IV) У ВОДНОМУ РОЗЧИНІ 
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Анотація 

В роботі було теоретично досліджено особливості геометричної та електронної будови метансульфонатних 
та сульфатних комплексів цирконію(IV) у водному розчині. Детально розглянуті міжатомні відстані 
центрального іона з оточуючими лігандами. Показано, яку геометричну та електронну будову можуть мати 
сульфатні та метансульфонатні комплекси цирконію(IV) під впливом водного середовища та взаємного 
впливу оточуючих лігандів. Детально описані міжатомні відстані, торсіонні та валентні кути. Розраховані та 
показані повні електронні енергії з корекційними поправками до нульових коливань та до енергії Гіббса. 
Були розраховані граничні молекулярні орбіталі (ВЗМО і НВМО) та показано, що стабільність досліджуваних 
сполук спадає в ряду [Zr(MS)6]2->[ZrO(MS)2]>[ZrO(MS)2(H2O)4]>[Zr(MS)4(H2O)2]>[ZrO(SO4)2(H2O)]2–

>[ZrO(SO4)2]2–. Встановлено, що більшість комплексів Цирконію з метансульфонат- та сульфат-аніонами 
можуть утворювати внутрішньо-молекулярні водневі зв’язки, зокрема такі як [ZrO(SO4)2(H2O)]2–, 
[ZrO(MS)2(H2O)4], [Zr(MS)6]2- та [ZrO(MS)2]. Окрім відомих комплексів [ZrO(MS)2(H2O)4] та [ZrO(SO4)2]2– 
показана можливість існування комплексів [Zr(MS)6]2- та [ZrO(SO4)2(H2O)]2– у водному розчині.   
Ключові слова: цирконій(IV); квантово-хімічне моделювання; енергія зв’язування водневих зв’язків; сульфат; 
метансульфонат; водне середовище.  
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Вступ 
Стабілізований порошок цирконій діоксиду 

[1; 2] проявляє унікальні фізико-хімічні 
властивості і застосовується в дуже 
різноманітних областях. Наприклад, може 
виступати як основним компонентом 
керамічних та функціональних матеріалів [4] 
або в якості добавки до ядерного палива [3]. 
Крім цього, композити на його основі є 
достатньо біосумісними з людським 
організмом [5; 6], що дає можливість 
використовувати його у стоматології [7; 8] та 
хірургії [9] в якості композитних матеріалів 
для імплантатів/протезів. Стабілізація ZrO2 
необхідна для запобігання фазового переходу 
з тетрагональної в моноклінну сингонію [10]. 
Існують різноманітні способи стабілізації 
цирконій діоксиду, наприклад, отримання 
стабілізованого ZrO2 за допомогою процесу 
подвійної екстракції з попереднім 
нейтронним опроміненням мікросфер 
кубічного ZrO2, стабілізованих оксидом 
ітрію/кальцію [11] або можливості 3D-друку 
керамічних деталей на основі ZrO2, 
стабілізованого оксидами скандію/ітрію [12]. 
Але більшість таких способів не завжди 
відповідають парадигмі зеленої хімії, яка 
через зростаючі екологічні проблеми набуває 
все більшої актуальності. І тому одним із 
перспективних методів стабілізації ZrO2 з 
врахуванням концепції зеленої хімії може 
стати використання метансульфонової 
кислоти в якості ліганду внутрішньої 
оболонки розчинного цирконієвого 
комплексу. 

У попередній роботі [10] показана 
можливість отримання якісного стабілі-
зованого діоксиду цирконію із метансуль-
фонатних солей шляхом їх термолізу. Викори-
стання метансульфонатів в якості прекурсо-
рів отримання стабілізованого нанорозмір-
ного діоксиду цирконію шляхом гідролізу та-
кож представляє значний інтерес. Тому пред-
ставляло інтерес теоретично дослідити різно-
манітні комплекси цирконію(IV) у вигляді 
метансульфонатів CH3SO3

– (далі MS–) та 
розчинних сульфатів в якості порівняння.  

Мета роботи – встановити геометричну та 
електронну будову сульфатних та метансуль-
фонатних комплексів цирконію(IV) за 
допомогою квантово-хімічного моделювання.  

 

Методика розрахунків 

Моделювання виконували з 
використанням програмних пакетів Gaussian 
09 [13] та AIM2000 [14]. Квантово-хімічне 
моделювання проводили в два етапи. На 
першому за допомогою напівемпіричного 
методу PM6 виконували первинну 
оптимізацію комплексів. А на другому етапі 
оптимізацію здійснювали за допомогою більш 
точного неемпіричного методу DFT 
(функціонал B3LYP [15; 16]). Опис всіх атомів 
в системах виконували з використанням 
базисного набору LAN2LDZ [17], який широко 
використовується для опису таких 
багатоелектронних атомів як Цирконій [18–
20]. Врахування сольватаційних ефектів 
водного розчину виконували за допомогою 
моделі поляризаційного континууму PCM 
[21; 22]. За цим набором методів здійснювали 
розрахунки енергій та зображень граничних 
молекулярних орбіталей та оптимізацію 
геометрії досліджуваних систем. Для 
оптимізованих систем проводили розрахунок 
коливального спектру, за яким визначалися 
такі енергетичні параметри як: ESCF – повна 
електронна енергія системи; EZPE – сума 
повної електронної енергії системи з 
корекційною поправкою до нульових 
коливань; EGibbs – сума повної електронної 
енергії системи з корекційною поправкою до 
енергії Гіббса; та самі корекційні поправки 
СZPE – до нульових коливань, CGibbs – до енергії 
Гіббса. Ці значення наведені в табл. 1. 
Розрахунки енергій зв’язування водневих 
зв’язків виконували за допомогою QAIM-
аналізу [23] та рівнянню Еспінози [24]. 
Розрахунки ефективного ядерного заряду 
(Zeff) виконували з використанням теорії 
натуральних орбіталей (NBO) [25].  
 

Результати та обговорення 
Відома велика кількість нерозчинних 

цирконієвих сульфатних комплексів, але існує 
також комплекс, який може знаходитись в 
розчинному стані. Це аніонний комплекс 
[ZrO(SO4)2]2– [26]. Розрахунки показують, що у 
водному розчині цей комплекс має 
симетричну будову з чотирма рівноцінними 
зв’язками між Цирконієм та Оксигеном 
сульфат-аніону і складають 2.252 Å (рис. 1а). 
Зв’язок Zr-O для (Zr=O)-фрагменту складає 
1.824 Å. Комплекс [ZrO(SO4)2]2– має однакове 
значення валентних кутів О-Zr-O (9-8-1 та 5-8-
6), і складає 67.76°. Значення торсіонних кутів 
у площинах 10-9-8-7 та 1-8-5-2 складають –
105.98° та –73.98°, відповідно (рис. 1b).  
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Fig. 1. The structure of the anionic complex [ZrO(SO4)2]2–: a – interatomic distances, b – torsion angles 
Рис. 1. Структура аніонного комплексу [ZrO(SO4)2]2–: а – міжатомні відстані, b – торсіонні кути 

 

Було показано, що у комплексі [ZrO(SO4)2]2– 
у внутрішній координаційній сфері може 
утримуватись одна молекула води. Тобто у 
водному розчині можуть існувати аніонні 
комплекси складу [ZrO(SO4)2]2– та 
[ZrO(SO4)2(Н2О)]2–. Приєднання молекул води 
до внутрішньої координаційної сфери 
комплексу [ZrO(SO4)2]2– майже не впливає на 
міцність (Zr=O)-зв’язку (1.830 Å) (рис. 2a). 
Різниця міжатомного зв’язку між [ZrO(SO4)2]2– 

та [ZrO(SO4)2(Н2О)]2– складає 0.006 Å. Сульфат 
аніони у комплексі [ZrO(SO4)2(Н2О)]2– 
утворюють по два σ-зв’язки з центральним 
атомом, міжатомні відстані яких мають 

значення 2.274 та 2.294 Å на кожен SO42–-
аніон. Молекула води утворює σ-зв’язок з 
атомом Цирконію (2.424 Å), а також утворює 
одночасно два однакові водневі зв’язки з 
міжатомними відстанями 1.899 Å та енергією 
зв’язування –34.50 кДж/моль. Для площин 8-
14-15-4 та 8-14-13-12 майже відсутній нахил, 
торсіонні кути яких складають ∼0.2°. Площина 
1-6-5-9 не має нахилу, при цьому (Zr=O)-
фрагмент дещо повернутий в бік, оскільки 
валентний кут 14-8-7 складає 161.21°. 
Валентні кути 6-8-5 та 1-8-9 мають однакові 
значення та складають 66.56° (рис.2b). 

 
а 

 
b 

 
Fig. 2. The structure of the anionic complex [ZrO(SO4)2(Н2О)]2–: a – interatomic distances, b – torsion and valence 

angles 
Рис. 2. Структура аніонного комплексу [ZrO(SO4)2(Н2О)]2–: а – міжатомні відстані, b – торсіонні та валентні 

кути 
 

Для комплексу [ZrO(MS)2], як і [ZrO(SO4)2]2– 
також утворюється міцний Zr-O зв’язок (який 
є міцнішим, ніж у [ZrO(SO4)2]2–) (Zr=O)-
фрагменту зі значенням міжатомної відстані 
1.812 Å, з яким метансульфонат-аніон 
утворює слабкий водневий зв’язок (2.461 Å) з 
енергією зв’язування –75.51 кДж/моль (рис. 
3а). Міжатомні відстані Цирконію та Оксигену 
метансульфонат-аніонів мають значення 

2.118 та 2.100 Å, останнє значення відповідає 
метансульфонат-аніону, який утворює 
водневий зв’язок з катіоном Цирконію. У 
водному середовищі комплекс [ZrO(MS)2] у 
просторі має нахил, де торсіонний кут 14-2-1-
5 складає 141.50°, причому значення 
валентних кутів 2-1-14 та 5-1-14 мають 
значення 99.85° та 118.08° відповідно (рис.3b).  
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Fig. 3. The structure of the neutral complex [ZrO(MS)2]: a – interatomic distances, b – torsion and valence angles 

Рис. 3. Структура нейтрального комплексу [ZrO(MS)2]: а – міжатомні відстані, b – торсіонні та валентні кути 
 
 

Відомо, що у твердому стані може 
утворюватися кристалогідрат з 
метансульфоновою кислотою: ZrO(MS)2 · 4H2O 
[27; 28], тому було проведено моделювання 
комплексної сполуки такого складу у водному 
розчині. Як показали розрахунки, незважаючи 
на стеричні перешкоди, у цьому комплексі всі 
чотири молекули води утримуються у 
внутрішній координаційній сфері, утворюючи 
у просторі пентагональну біпіраміду. 
Молекули води у комплексах [ZrO(MS)2(H2O)4] 
розташовані на різних відстанях від 
центрального атома. Наприклад, міжатомна 
відстань Zr–ОH2 навпроти (Zr=O)-фрагменту 
має найбільше значення – 2.455 Å (рис. 4а). 
Подібну міжатомну відстань має зв’язок Zr–
ОH2 (2.420 Å), молекула води якого утворює 
водневий зв’язок з сусідньою молекулою води 
у внутрішній координаційній сфері комплексу 
(2.053 Å), а відповідне значення енергії 
зв’язування складає –28.51 кДж/моль. Ще дві 

молекули води розташовані перпен-
дикулярно відносно (Zr=О)-фрагменту, які з 
атомом Цирконію утворюють σ-зв’язки 2.279 
та 2.286 Å. Ці дві молекули води мають менше 
значення міжатомних відстаней Zr–ОH2, ніж 
інші молекули води у комплексі 
ZrO(MS)2(H2O)4], оскільки утворюють міцніші 
водневі зв’язки з Оксигеном сульфогрупи зі 
значеннями міжатомних відстаней 1.693 та 
1.658 Å з енергіями зв’язування –61.04, – 
67.06 кДж/моль відповідно. Через утворення 
водневих зв’язків у внутрішній 
координаційній сфері структура комплексу 
[ZrO(MS)2(H2O)4] має багато нахилів у 
площинах. Наприклад, площина 28-22-1-19 
має торсіонний кут 139.53°. Площина 28-19-
14-22, 19-14-22-28 та 5-22-14-19 мають 
невеликий нахил, торсіонні кути яких 
складають 5.74°, 9.94° та 7.97°, відповідно 
(рис. 4b). 
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Fig. 4. The structure of the neutral complex [ZrO(MS)2(H2O)4]: a – interatomic distances, b – torsion angles 
Рис. 4. Структура нейтрального комплексу [ZrO(MS)2(H2O)4]: а – міжатомні відстані, b – торсіонні кути 

 

Моделюванням комплексу Zr(MS)4 у 
водному розчині було показано, що у 
внутрішній координаційній сфері цього 
комплексу окрім метансульфонат-аніону ще 
може утримуватись дві молекули води з 
атомом Цирконію. Міжатомні відстані 
Цирконію з цими двома молекулами води 
яких складають відповідно 2.267 та 2.263 Å. 
Всі чотири аніони метансульфонату 
знаходяться майже на однакових відстанях 
від атому Цирконію. Значення всіх 
міжатомних відстаней коливаються в межах 
від 2.031 до 2.033 Å. Аніони метансульфонату 
у комплексі [Zr(MS)4(H2O)2] утворюють 

тетрагон з невеликим нахилом (торсіоний кут 
4-13-26-18 становить 10.39°). Цей нахил 
спричинений стеричним фактором – 
гідрофобною дією метильних замісників по 
відношенню до молекул води у внутрішній 
координаційній сфері [Zr(MS)4(H2O)2]. Про це 
свідчать значення відповідних валентних 
кутів. Для H2O-Zr-OH2 (34-1-37) значення 
валентного кута становить 179.35, тобто 
майже розгорнутий кут, а значення валентних 
кутів для MS-Zr-MS (4-1-26 та 18-1-13) мають 
дещо менші значення і складають 172.20° та 
173.00°. 

 
a 

 
b 

Fig. 5. Structure of the neutral complex [Zr(MS)4(H2O)2]: a – interatomic distances, b – torsion and valence angles 
Рис. 5. Структура нейтрального комплексу [Zr(MS)4(H2O)2]: а – міжатомні відстані, b – торсіонний та валентні 

кути 
 

Результати квантово-хімічного моделю-
вання показали існування у водному розчині 
аніонного комплексу [Zr(MS)6]2– з досить 
великою кількістю конформерів. Міжатомні 
відстані Zr-О у комплексі [Zr(MS)6]2– 
коливаються в межах від 2.061 до 2.079 Å. 
Додатковим фактором стабілізації комплексу 

у водному розчині є утворення трьох 
внутрішньо-молекулярних водневих зв’язків 
між атомом Гідрогену метильної групи 
метансульфонат-аніону та атомом Оксигену 
сульфогрупи сусіднього метансульфонат-
аніону з атомними відстанями 2.010,  2.010 та 
2.036 та енергіями зв’язування –26.80, –26.72 
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та –24.63 кДж/моль відповідно. Комплекс 
[Zr(MS)6]2– має октаєдричну будову, як і 
[Zr(MS)4(Н2О)2], але на відміну від останнього 
має більш симетричну будову. Торсіонний кут 

площини 18-44-13-35 має нахил лише 1.63°. 
Валентні кути 4-1-26, 35-1-44 та 18-1-13 
мають значення 175.30°, 178.64° та 176.33° 
відповідно. 

 
a 

 
b 

Fig. 6. The structure of the anionic complex [Zr(MS)6]2–: a – interatomic distances, b – torsion and valence angles 
Рис. 6. Структура аніонного комплексу [Zr(MS)6]2–: а – міжатомні відстані, b – торсіонний та валентні кути 

 

З аналізу ефективних зарядів на атомах 
Цирконію видно, що комплекси [ZrO(SO4)2]2–і 
[Zr(MS)6]2– мають майже однакове значення 
ефективного заряду 2.032 та 2.033 (табл. 1). 
Додавання першої молекули води до 
внутрішньої координаційної сфери 
[ZrO(SO4)2]2– приводить до зменшення 
ефективного заряду на атомі Цирконію на 
0.119. Серед усіх досліджуваних комплексів, 
найбільше значення ефективного заряду має 
комплекс [ZrO(MS)2] (2.506). При додаванні до 
цього комплексу чотирьох молекул води 
ефективний заряд центрального атома 
зменшується на 0.688 і складає 1.818. Для 
аніонного комплексу [Zr(MS)6]2– в процесі 
заміщення двох аніонів метансульфонової 

кислоти на дві молекули води спостерігається 
невелике збільшення ефективного заряду 
центрального атома на 0.119. Тобто рівно 
настільки, наскільки змінює значення 
ефективного заряду центрального атому одна 
молекула води у [ZrO(SO4)2]2–. У табл. 1 
представлені розраховані значення повної 
електронної енергії системи (ESCF), сума 
повної електронної енергії системи з 
корекційною поправкою до нульових 
коливань (EZPE = ESCF + СZPE) та сума повної 
електронної енергії системи з корекційною 
поправкою до енергії Гіббса (EGibbs = ESCF + 
CGibbs) та самі корекційні поправки СZPE – до 
нульових коливань, CGibbs – до енергії Гіббса.  

Table 1 
The effective charges of the central atom and some energy parameters of the studied complexes 

Таблиця 1  
Ефективні заряди центрального атома та деякі енергетичні параметри досліджуваних комплексів 

Complexes Zeff(Zr) –ESCF, H –EZPE, H –EGibbs, H СZPE, H CGibbs, H 

[ZrO(MS)2] 2.506 673.0542529 672.953657 673.001018 0.100596 0.053235 

[ZrO(MS)2(H2O)4] 1.818 978.858446 978.656142 978.709935 0.202305 0.148511 

[Zr(MS)4(H2O)2] 2.152 1301.469658 1301.213669 1301.266049 0.255988 0.203609 

[Zr(MS)6]2– 2.033 1699.821371 1699.508177 1699.563205 0.313195 0.258166 

[ZrO(SO4)2]2– 2.032 743.963306 743.933578 743.973768 0.029728 -0.010462 

[ZrO(SO4)2(H2O)]2– 1.913 820.413411 820.358643 820.403307 0.054768 0.010104 

За розрахованими значеннями ΔЕgap = 
|(Е(HOMO) – Е(LUMO)| (табл. 2) можна 
прослідкувати рівень стабільності сполук по 
відношенню один до одного. Малий 

енергетичний розрив між ВЗМО і НВМО 
збільшує антирадикальну активність. 
Енергетична щілина між ВЗМО та НВМО 
також дає інформацію про її реактивність. 
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Більше значення ΔЕgap вказує на нижчу 
хімічну реактивність та вищу кінетичну 
стійкість досліджуваних сполук.  

Стабільність сполук у водному розчині 
спадає в ряду: [Zr(MS)6]2- > [ZrO(MS)2] > 
[ZrO(MS)2(H2O)4] > [Zr(MS)4(H2O)2] > 
[ZrO(SO4)2(H2O)]2– > [ZrO(SO4)2]2–. Як видно за 
табл. 2, найвищу стійкість у водному розчині 
має комплекс [Zr(MS)6]2–. Саме в ньому 
спостерігається найбільший енергетичний 
розрив між ВЗМО і НВМО ΔЕgap = |–0.28097 –(–
0.05352)| = 0.22745 еВ. Найменше значення 
енергетичної щілини між ВЗМО і НВМО 
спостерігається для аніонного комплексу 
[ZrO(SO4)2]2–, у якому ΔЕgap = |–0.27610–(–
0.09601)| = 0.18009 еВ. 

Було встановлено, що молекули 
метансульфонат-аніону краще стабілізують 
цирконієві комплекси в порівнянні з 

молекулою води, оскільки у [Zr(MS)4(H2O)2]2–,  
r(Zr–О(H2O) = 2.267 та 2.263 Å, а в переході до 
[Zr(MS)6]2–,  міжатомні відстані стають 
меншими  r(Zr–О(MS) = 2.071 та 2.063 Å, але 
при цьому також відбувається 
переорієнтування міжатомних відстаней і на 
інших зв’язках, так в [Zr(MS)4(H2O)2]2– середнє 

значення міжатомних відстаней має значення 
rav(Zr–О(MS) = 2.067 Å. Але, у випадку 
комплексу [ZrO(SO4)2(Н2О)]2–, навпаки, 
молекула води у внутрішній координаційній 
сфері приводить до стабілізації системи (в 
порівнянні з [ZrO(SO4)2]2–), оскільки молекула 
утворює у [ZrO(SO4)2(Н2О)]2– два 
внутрішньомолекулярні водневі зв’язки з 
енергіями зв’язування по –34.5 кДж/моль. 
Також чітко видно, що комплекси з 
метансульфонатом є більш стабільними у 
водному розчині. 

 

Table 2 
The frontier molecular orbitals and gap energy of the investigated complexes 

Таблиця 2 
Граничні молекулярні орбіталі та енергія щілини досліджуваних комплексів 

Complexes Е(LUMO), eV Е(HOMO), eV ΔЕgap, eV 

[ZrO(MS)2] 

–0.07337 

 

–0.29198 

 

0.21861 

[ZrO(MS)2(H2O)4] 

–0.06089 

 

–0.27429 

 

0.21340 

[Zr(MS)4(H2O)2] 

–0.09453 

 

–0.29458 

 

0.20005 
 

[Zr(MS)6]2– 

–0.05352 

 

–0.28097 

 

0.22745 
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 Продовження табл. 2 

[ZrO(SO4)2]2– 

–0.09601 

 

–0.27610 

 

0.18009 
 

[ZrO(SO4)2(H2O)]2– 

–0.08358 

 

–0.26805 

 

0.18447 
 

Висновок 
Було теоретично встановлено геометричну 

будову метансульфонатних та сульфатних 
комплексів цирконію(IV) у водному розчин, 
зокрема було детально описані міжатомні 
відстані, валентні та торсіонні кути. На рівні 
DFT було розраховано повну електронну 
енергію системи, суми повної електронної 
енергії систем із поправками до нульових 
коливань та енергії Гіббса, а також окремо 
показані значення енергій самих поправок. 

Графічно показані форми граничних 
орбіталей (ВЗМО та НВМО) і розраховані їх 
енергетичні параметри. Було показано, що 
стабільність досліджуваних сполук спадає в 
ряду [Zr(MS)6]2->[ZrO(MS)2]>[ZrO(MS)2(H2O)4]> 
[Zr(MS)4(H2O)2]>[ZrO(SO4)2(H2O)]2–[ZrO(SO4)2]2–. 

Встановлено, що більшість комплексів 
Цирконію з метансульфонат- та сульфат-

аніонами можуть утворювати 
внутрішньомолекулярні водневі зв’язки, 
зокрема [ZrO(SO4)2(H2O)]2–, [ZrO(MS)2(H2O)4], 
[Zr(MS)6]2- та [ZrO(MS)2]. Окрім відомих 
комплексів [ZrO(MS)2(H2O)4] та [ZrO(SO4)2]2– 
показана можливість існування у водному 
розчині комплексів [Zr(MS)6]2- та 
[ZrO(SO4)2(H2O)]2–.  

Розраховані дані ефективного заряду в 
подальшому можуть бути використані для 
побудови кореляційних залежностей з 
константами стійкості відповідних 
комплексів. А отримані значення різних 
енергетичних параметрів досліджуваних 
систем, можуть бути використані для 
моделювання різноманітних хімічних та 
електродних реакцій за їх участі.  
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