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Simulasi Monte Carlo telah dilakukan untuk menentukan struktur solvasi ion Ni**
di dalam sistem amoniak cair menggunakan potensial badan dua Simulasi
dijalankan di bawah kondisi NVT (293,15 K) dengan sistem 1 ion Ni** dalam 215
molekul amoniak. Hasil penelitian menunjukkan bahwa molekul amoniak yang
mengelilingi ion Ni** pada kulit solvasi pertama sebanyak 9 dengan jarak Ni-N
2,460 A dan pada kulit solvasi kedua scbanyak 23. Energi interaksi Ni’ -NH;
sebesar -205,016 kJ/mol. Sudut N-Ni’*-N pada kulit solvasi pertama ion Ni?*
terdiri dari dua macam yaitu 57° dan 108°, yang bersesuaian dengan bentuk
tricapped trigonal prism.
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