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Метод матричной изоляции в настоящее время снова заинтересовал исследователей из разных областей химии. В процессе исследования матрично-изолированных веществ очень часто применяется оптическая спектроскопия, а также спектроскопия парамагнитного резонанса (ЭПР) для изучения частиц с ненулевым спином.
В настоящей работе была поставлена цель найти стабильные сайты захвата для атомов 1А группы внутри матрицы инертных газов. Из модели выпуклой оболочки, которая уже много раз успешно применялась в подобных исследованиях нашей группы [1-2], был установлен предположительный список возможных стабильных сайтов в матрице для каждого исследуемого атома. Доказательство правильности соотнесения было проведено путём моделирования параметров ЭПР спектра, сравнив полученные данные с экспериментальными. Для этого были рассчитаны матричные сдвиги констант СТВ и g-факторов для пар атомов M-Rg (M = H, Li, Na, K; Rg = Ne, Ar, Kr, Xe) методом связных кластеров с однократными и двукратными возбуждениями (CCSD) с аппроксимацией к бесконечному базисному набору. Далее, в предположении аддитивности двух перечисленных свойств матричные сдвиги были вычислены для каждого потенциального сайта захвата в матрице. Данная схема уже хорошо себя показала в подобной задаче для системы Li@Rg [3]. Полуширины соответствующих полос в спектре были рассчитаны при помощи интегрирования вдоль молекулярно-механической кривой. 
Кроме структуры матрицы, содержащей атомы щелочных металлов и водорода, многих исследователей в данной области также интересуют процессы миграции атома-гостя по кристаллической решетке матрицы. Для решения этой задачи был рассчитан путь минимальной энергии для миграции из одного стабильного сайта захвата в другой при помощи метода эластичной ленты (NEB).
В итоге рассчитанные параметры спектра для каждого предполагаемого сайта захвата совпадают с видимыми в эксперименте, что дает уверенность в правильности отнесения. Также для случая водорода в неоне был обнаружен сайт захвата Tv, который ранее отсутствовал в работах по данной теме. По теме мобильности были построены пути реакции для возможных переходов. Рассчитанные энергии активации описанных процессов также совпадают с энергиями активации, полученными из эксперимента. 
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