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�������� DFT � HF � �������������� ���!������!� "�����"�� PC GAMESS-Firefly 
��������# ���$��# ��������������#% � &��"�����#% ���'"�'� �(�� ����"'� — ����-
)���#% !���������. ��������+�, ���'"�'� ����"'� ��������� ������� DFT 
(B3LYP/6-31G(2d,p)), ���$��# ������#% ;'�"+�< � ������!�$��"�% %���"�������" ���-
���������( &��"������< ��������� �#������# � ���=��>���� HF/acc-pvtz. � ��������-
������ ������� NBO � AIM ���������# ������#� %���"�������"� ��(��< Ge—X � &��% 
����"'��%. ?�"�����, $�� ��(�� Ge—X (��(,��( ��(�(�� ������>'��$��!�� ����. ?��-
������ �+��"� &���!�< &��% ��(��<. 
 
� � " # � � � �  � � $ � %: "�������( %���(, !�������#, ����� AIM, ����� NBO. 

 
�����=# ���'$���( ���������< ��'%��������!� !������( =#�� �����#� ������# �)�  

� �����< �������� ���@��!� �������( [ 1 ]. 	�!�� >� =#�� �#������# � ����#� ����������( 
"��������$��"�% ���'"�'� ��"����#% ��!���!������ !������( [ 2, 3 ]. ��$��� �����������' 
&���' �����������< ���=����#% ��� �=#$�#% '�����(% !��������� ����>��� ��=��# [ 4 ],  
� "����#% ������� ����!������'"�'���!� ������� =#�� ���������# "��������$��"�� � ����-
"'�(��#� ���'"�'�# ����#% �������������< &��!� "����� ��)����. 

����<$������ �% ����"'� =#�� �����!�'�� �'��� �������( �����������< =���@�!� �=J���, 
����'��(,)�% ����'� " ����' Ge. K��� �����= ���=�����+�� �� ��% ��� (��(���( ��������',-
)��. ���(�' �� �����$��"��� ;�"������ ��<$�� �������',��( � �&��"�����#�� ;�"���#. ��-
������, �"�,$���� ����� ��'%��������!� !������( � +�"��$��"', ������' ����(>���#% ��(-
��< (�������������$��"', ������'), ������������� �-�"+������#% �����������< � ���������-
�#�� &��"�����#�� ������ (Hal, O, S, N) ��������������� " ����' Ge, �������� ��'���- ��� 
��>����"'�(��#% "�������+����#% ��������<����< � '$������ !������(. ?�� &��� ���=���-
��+�( ����"'� �����!����(, � ����< ������#, �� �$�� ����>���( &���!�� ����"'�(���< ��=���-
�� �����������< &��"������< ���# Ge, � � ��'!�< — �� �$�� $����$��!� �������� &��"������ 
�K? ����������( �� ��"����', 
-�� Ge.  

����'�� ��������, $�� ���=�����+�( ����"'� !��������� �'��� �������( ������������#% 
��>- � ��'�������"'�(��#% ��(��< ����� !������( ���@"�� ������ ��"�>��� ���'"�'�' ��-
%����!� !����������!� ;��!�����. ?� �'�� ����, ���'$����( ����� ���������� �� ������ 
���'"�'���-%���$��"��� %���"�������"���. ?�&���' ��"�� ����"'�# ���>�# =#�� ��������� 
��������!� �����������(. 

Q�������# ������"��� � ������"�,� �������� �������������<, ��=���,)�% � �=����� 
�������$��"�< ��!���$��"�< %����. �=�=)���, ���'������� �����������( �% ���<��� ������-
�� �
 � R�� ���"����"����, ����!������'"�'���!� �������, &��"�����!��;�� � "�������< 

                                                                 
* E-mail: nalekseev1@rambler.ru 
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%���� ����()��� ���"���"� �=����#% ��=�� [ 5 ]. �� ��&�����$��"�% �������$��"�% ���$���� 
������������( &��"������< ��������� � &��% ����"'��% � ������!�$��"�% %���"�������" ��(-
��< !������<—����������� ��"�!�� �� ���������. ��>�' ���, ����#� ��"�!� ���� ��������-
�(,� =���@�< ������� ��( �������������<, ��=���,)�% � �=����� %���� !������<��!���$�-
�"�% ���������<. ?�&���' ���� =#�� ��������(�� �����()�� ������������ &��"�����#% 
���'"�'� �(�� ����"'� — ����)���#% !��������� � �����$�#�� ����������(�� ' ����� !��-
����(. 

���$��# ���'"�'� ����"'� � ������#% ;'�"+�< �#������# � �������������� ���!����-
��!� "�����"�� PC GAMESS-Firefly [ 6 ]. ��������+�, ���'"�'� ����"'� ��������� ������� 
DFT (;'�"+����� B3LYP, =�����#< ��=�� 6-31G(2d,p)), ���$��# ������#% ;'�"+�< � ������-
!�$��"�% %���"�������" ������������( &��"������< ��������� �#������# � ���=��>���� 
HF/acc-pvtz. ��( ���'�����+�� ����"'�(��#% !��;��, ������������( &��"������< ���������, 
"����$��"�% ��$�" � ���������� &��"������< ��������� ������������ ���!����# MORPHY  
� AIMPAC [ 7, 8 ].  

�� ���. 1 �����������# �#$������#� � &"�������������#� ����$��# ���'"�'��#% ����-
������ "�������+����#% ����&���� ������ Ge �����������#% ����"'�. 
�" ����� �� �����-
����#% ��� ����#%, ���'�����# �������$��"�% ���$���� %���@� ��!���',��( � ����#�� ����-
!������'"�'��#% �����������<. ������"�������$��� ���%�>����� �#$������#% � &"�����-
��������#% ����$�� ���� ��(��< �� ����#@��� � ������� �0,02 Å, � �������#% '!��� �1,5�. 
?�� &��� ���=���@�� ��"������( �#$������#% ����$�� �� &"�������������#% ��=�,��,��( 
��( ����"'�# =��(���-�

�-='�������"��-�)-!�������� VIII [ 16 ]. �� &��, �"���� ���!�, ���-
���@�� ��-�� ��!�, $�� � ����"��������% &��!� ���������( ����# Ge ��'���(��$��# � ����" 
���=��� ����$�� ��>�����#% ������(��< Ge—O (��. ����#� �� ���. 1).  

���$��#, ���������#� ������� NBO* ��"�����, $�� ��( ��(��< Ge—X � �����������#% 
����"'��% %���"����#: 

— ���"�� ����$��# ������������< MO-��(��<; 
— ���#� �"���# �� Ge � MO ��(��<; 
— =���@�� �����$�� ����$�� ���(��� ������ !������( � ����������(. 
W ����"'��% V, VI, VIII � IX, !�� ' ��(����#% � Ge ������ N � O ���,��( ;������#� ��-

���������, ������������ �� ��(��< Ge—X ���=���� ���"�� (1,8 � �����). ?�-�������', &�� 
�����%���� ��-�� ��!�, $�� � &��% ����"'��% ����# N � � '$����',� � ����(>���� � �-�����-
���� ;������#% "���+. Z��� � ����"'�� V ;������#� ����������� �������� �������#��  
� ��� ���#� ��"�,$��� &;;�"� ����(>���(, �� ������������ pz-NAO ������ ����� (� "����#% 
����������( &��"������( ��������� �� �-������' ;������#% "���+) ���������� � 1,68 �� 1,81. 
������������ '����$���,��( ������������ �� ��(��< Ge—N � '����$������( ���( NAO ���-
�� � �% �������. ?������� �� >� ����� ���'$����( ��� ������ ;������#% !�'�� �������#��  
� ����"'��% VII � IX. 


�" =#�� ��"����� � ��=���% [ 19, 20 ], � "��=���% ���� ���'��!� (�� ��(�(�� �—N) �����-
%���� ������� &��"������< ��������� � �� ����������#% &��"�����#% ��� ������ ����� �� 
��"����#� �� '!������ "��=���. K�� �������� " ����>���, &��"���;�������� ��������!�  
� ���=�����+�� ����"'�# � +����. �����!�$�#� ���+���# �����%��(� � � ����"'��% !������-
��� �� ��(�(�� Ge—N. ���$��#, ���������#� � �������������� ������ NBO, ��"��#��,�, $�� 
��( &��% ����"'� %���"����# �$��� ���"�� ������������ NBO ����������#% &��"�����#% ��� 
������ �����. W ����"'��% III � IV — 1,84�1,82, � � ����"'��% V � VI — 1,75�1,78. K��"����-
��( ��������� � &��% NBO ����������( !����#� �=����� �� ����(�#��,)�� NBO ���������-
�#% &��"�����#% ��� !������(. W ���'������ ��"�!� ����������������( &��"������< ��������� 
' ������ ����� ������'���( ����"�( "��;�!'��+�( �������#% ��(��<, ����������',)�( �����(-
��, sp2-!�=������+��, � ������� �������#% ��(��< Ge—N, =���"��� " ����$��� �'��# "���-
�����#% ����'��� !������( � sp2-!�=�����������!� ����� (1,22 � 0,615 Å �������������� [ 21 ]). 
 

                                                                 
* ������������ ������� ������ NBO, �����������#< � ���!����� PC GAMESS-Firefly. 
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��'!�� ���������� &��!� ���+���� (��(���( ��, $�� ����$��# �Q* ��( ��(��< Ge—N �����!� 
����@� �����!�$�#% ����$�� ��( ��(��< Ge—C, !�� ��"�"�!� ����������������( &��"������< 
��������� �� �����%����. �����!�$�#� ���+���# �������� &��"������< ��������� � NBO ��-
��������#% &��"�����#% ��� ������ "�������� �� ����(�#��,)�� NBO ����������#% &��"-
�����#% ��� !������( �����%��(� � � ����"'��% VII � IX. j����������� &��% NBO '����$��� 
��� �� 0,28—0,32. ��������� ��������, $�� ����# ��(��< Ge—O � &��% ���������(% ����@� 
 
                                                                 
* �=���,���( ����$��� �����+# ����$�� ���(��� ������, ��(����#% ��������< ��(��,. 

 

���. 1. �������� ����"'� � ����-
$��# ���'"�'��#% ���������� 
(&"��./�#$.) "�������+���#% ��-
��&���� ������ Ge ����������-
                  �#% ����"'� 
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	 � = � � + �  1  

%������
 ��$������
���
 �	
	��

������ ��#&
� �

�	��# � ����
���	���� ���
���	� �

���
��� 

W"���  
"�����$��"�< 

&���!�� 
����- 
"'�� 

��>�������  
������(��� 

����� ��(��  
(�#$.), Å 	(rc) 
 2	(rc) ��1,2(����.)�
�3

G(rc) G(rc)
	(rc)

V e(r) E e(r) 
K���!�( 
��(��, 

""��/����

I Ge—C 2,014 0,113 0,0476 0,422 0,069 0,611 –0,126 –0,057 –39,5 
II Ge—C 2,037 0,109 0,0466 0,436 0,065 0,599 –0,118 –0,053 –37,0 
III Ge—N 1,899 0,123 0,278 0,265 0,130 1,055 –0,190 –0,060 –59,6 
IV Ge—N 1,839 0,135 0,440 0,234 0,180 1,333 –0,250 –0,070 –78,5 
V Ge—N 1,878 0,125 0,348 0,245 0,151 1,208 –0,215 –0,064 –67,5 
VI Ge—N 1,874 0,125 0,372 0,236 0,154 1,227 –0,213 –0,061 –66,9 
VII Ge—O 

Ge—N 
1,848 
1,866 

0,120 
0,130 

0,526 
0,384 

0,206 
0,242 

0,183
0,163

1,522 
1,254 

–0,235 
–0,230 

–0,051 
–0,067 

–73,7 
–72,2 

VIII Ge—O 1,815 0,130 0,571 0,212 0,201 1,546 –0,260 –0,059 –81,6 
IX Ge—O 1,810 0,132 0,585 0,208 0,208 1,578 –0,279 –0,071 –87,5 
X Ge—C 

Ge—Cl 
1,993 
2,336 

0,129 
0,084 

0,070 
0,136 

0,412 
0,301 

0,093
0,069

0,721 
0,821 

–0,168 
–0,104 

–0,075 
–0,035 

–52,7 
–32,6 

? � � � � $ � � � �. j� ��"�,$����� ���� ��(��< � &���!�< ��(��<, ��� �������#� ����$��# ��������# 
� ��. ��. 
 
�'��# "��������#% ����'��� Ge � sp3-!�=�����������!� "�������� (1,88 Å), �� =���@� �'��# 
"��������#% ����'��� Ge � sp2-!�=�����������!� "�������� (1,78 Å) [ 21 ]. 

W ��=�. 1 �����������# ������!�$��"�� %���"�������"� ��(��< Ge—X �����������#% ��-
��"'�. � ���% ����"'� �� �����%����� 	(r) (;'�"+��, ����#��,)�< ������������� &��"����-
��< ��������� � ����"'��) ��>�' ������� Ge � X ���,��( "����$��"�� ��$"� ���� (3, –1)  
� "����������� r�, � "����#% !������� 	(r) ����� �'�,. ����$�� ��"�% ��$�" (��(���( ���=%�-
���#� '������� �')���������( ��>������< ��(��. W���$��# ���������� &��"������< ������- 
 

��� 
2	(r�) � "����$��"�% ��$"�% (3, –1) ' ���% 
����"'� ����>������#, � ����@���( ��=�����-
�#% ���$���< !������� 	(r�) |�1,2(����.)| 
�3 � &��% 
��$"�% �����!� ����@� �����+#. � $�� =���@� 
������(��� Ge—X, ��� =���@� ����$��� &��!� 
����@���(. 	�"�� �=�����, ��>�� "���������-
����, $�� ��( ��(��< Ge—
 � �������������#% 
���������(% %���"����� ����" &��"������< 
��������� �� ��>�����#% �����%�����< � �"�-
�������#� �=����� ������ Ge � 
. K�� %���@� 
����� �� "���'���< "���� ������������( �����-
����� &��"������< ��������� ����"'�# IV 
(���. 2). ���� Ge �� ���% ������ �"�'>�� �=���- 
 

���. 2. ������������� ���������� &��"������< ����- 
                           ����� � ����"'�� IV. 
����@�#�� ����(�� �#�����# �=����� ��"�����< "��-
+�����+�� &��"������< ���������, @���%��#�� — �=���-
�� ��"�����!� �����>���( &��"������< ���������. ����@-
�#� ��(�#� ����� ����������',� ��(���#� ����(�; $��- 
         �#� "�'>"� — "����$��"�� ��$"�� (3, –1) ��(��< 
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���. 3. j���������� ����$�� 	(r�) ��(��< Ge—N �������-
����#% ����"'� !��������� �� ��>�����#% ������(��<  
                                              Ge—N 

 
�(�� ����>����< &��"������< ���������. K��"����-
�#� �=��"� ��(����#% � ��� ������ � =���@�< ��� 
����@�< ������� ��;���������#. W ������' ����� 
Ge �(�'��( ��$������ �#��>���#� �(�#"�� ���#@��-
��< &��"������< ���������. K�� �����%���� �����', 
$�� �� ���% ����% ���������(% !������< ����� �#��-
"�< ����>������#< ���(�, ��� ��<������ "�����!� � 
�����%���� ��;����+�( �������#% &��"�����#% �=-
��"�� �������% ������ � �����������, �=������ �������' ���(��. 

W ��=���% [ 22, 23 ] =#�� ��"�����, $�� ��>�' ����$����� &��"������< ��������� 	(r�)  
� "����$��"�% ��$"�% (3, –1) ��(��< � ������� ��������% �')����',� �����#� �����������. 
��( ��=���@�% ���������� ��������< ���� ��(��< (�0,03—0,05 Å) &�� ����<��( �����������,  
� ��( ���������� �0,1 Å — &"������+������(. �� ���. 3 ����������� !��;�" ����������� ����-
$�� 	(r�) �� ��>�����#% ������(��< Ge—N, "����#� � �����������#% ���� ����"'��% ����-
�(,��( �� 1,84 �� �1,89 Å. 
�" �����, &�� ����������� (��(���( ����<��< (� "�&;;�+������ 
"�����(+�� 0,97).  

��( "�����;�"�+�� ���� ��(�� �')��������� ���$���� ����� ����$��� ����@���( "�����-
$��"�< &���!�� " &��"�������' ���(�' G(r�)/	(r�). �� ������@���( �����������< G(r�) � 	(r�) 
����'��, $�� ��� ���������(�� ��=�, ���' ��"�����< "�����$��"�< &���!��, ���%��()�<�( �� 
���� &��"����. ��( "��������#% ��(��< �� ����$��� ����� 0,3—0,4, � ��( ��(��< ��>�' �����-
�� � ���"�#�#�� �=���$"���� ("�!�� &��"������( ��������� ���������$��� � �������� � �"�-
�������#% �=����<��%�) ��� ��>�� =#�� '����$��� �� �����+# � =���� [ 24 ]. �� ����#% 
��=�. 1 �����, $�� � �����������#% ����"'��% ����@���( G(r�)/	(r�) ��>�� � ��������� 0,7�1,6. 
?�� &��� �������@�� ����$��# (�� 0,693 �� 0,778) %���"����# ��( ��(��< Ge—C (����"'�# I, 
II � X) � Ge—Cl (����"'�� X). ���=���@�� ���$���( ����@���( G(r�)/	(r�) ���'$�,��( ��( 
��(��< Ge—O (1,522—1,578). ��( ��(��< Ge—N ����$��# G(r�)/	(r�) ��>�� � ��������� �� 
1,055 (� III) �� 1,333 (� IV). �� ����$��� ����@���( G(r�)/	(r�) �� ��>�� ��'>��� �������$��< 
%���"�������"�< ���� ��(��. �������� $���� �����"�,� ���'�+��, "�!�� ����$��� 	(r�) ����"� 
� ����������� �� ���$���(��, %���"����#�� ��( "��������#% ��(��<. W���"� �� �=���,��#� 
����$���� � ��� ��� ��=������#% ���$���( �����+# Q���� �1—�3, %���"�����',)�� "������' 
������������( &��"������< ��������� � ��>������� ������������ ��(��. �� ��������� 

2	(r�) > 0 � ����@���� |�1,2(����.)| 
�3 < 1. ?�� ����=��� ������������� &��"������< ��������� 
"�����$��"�( &���!�(, ���%��()�(�( �� ���� &��"����, ��>�� =#�� ����"� � G(r�)/	(r�) ��>�� 
=#�� �')�������� =���@� �����+#. 	�", ��( ��(��< �=� � ����"'�� ;��������!��� � C=S  
� ����"'�� ����'!������ G(r�)/	(r�) ����# 1,988 � 1,926 �������������� [ 24 ]. ?�&���' ���=%�-
���� ����������� �)� ���' ������!�$��"', %���"�������"' ��(�� — ����$��' ��"�����< 
��������� &���!�� E e(r�) � "����$��"�< ��$"� (3, –1). � "��������#% ��(��< E e(r�) � 
2	(r�)  
� "����$��"�% ��$"�% (3, –1) ����+������#, � ����@���� G(r�)/	(r�) ����� 0,3—0,4. � ����#%  
� ���-���-��������#% ��(��< 
2	(r�) � E e(r�) ����>������# , � G(r�)/	(r�) � 1. ��"���+, ' ��(��<, 
"����#� �����( ������� �� " ������', �� "� ������' ����������' ���' � "����$��"�% ��$"�% 
(3, –1) 
2	(r�) > 0 � E e(r�) < 0, � G(r�)/	(r�) � 1. ?� "�����;�"�+�� �. {�<���� — &�� ��" ���#-
����#� ������>'��$�#� ��(��� [ 24 ]. 
�" ����� �� ����#% ��=�. 1, ��( ���% ��(��< Ge—X ��-
���������#% ����"'� '������ 
2	(r�) > 0 � E e(r�) < 0 �#����(���(. ?�&���' �# ��>�� ������� 
�% " ��(�(� ������>'��$��!�� ����.  
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���. 4. j���������� ����$�� V e(r�) ��(��< Ge—N ����"'� !���������� (	) � �����������#% ����"'�  
                                                             !��������� (') �� ���� &��% ��(��< 
 

W ��=���% [ 25, 26 ] =#�� ��"�����, $�� ��( �+��"� &���!�< ��(��< ��>�' ������� ��>�� 
=#�� ������������ "�����(+�����( ;���'��: 
 e

A B 1 / 2 ( ).E V� � �r  (1) 
j���� EA—B — &���!�( ��(��; V e(r�) — ��������� �����+������< &���!�� � "����$��"�< ��$"� 
(3, –1) &��< ��(��. K�� �#��>���� ������������ ��( �+��"� &���!�< ��������#% ��(��< � ���-
=���#% ����"'��% � � "��������% [ 27, 28 ], &���!�< ������#% ��(��< Ge…R (R = N, O) � !��-
�������%, !����"���% � ���������#% ���%���!������ [ 29, 30 ]. 

Z��� �#��>���� (1) �����������, �� ��( ��������#% ��(��< ���>�� �')��������� ������-
����� ��>�' �����< ��(�� � ����$���< V e(r�). � ��"�( ����������� �')����'��. �� ���. 4, 	 
��"���� !��;�" �����������< V e(r�) ��(��< Ge—N � ����"'��% !���������� �� ���� &��% ��(-
��<, ���'$���#< � �������������� ����#%, ����������#% ���� ����� [ 29 ]. ��������$��"�< 
������ ��"��#����, $�� ���=���� ���$���< (��(���( ����<��( ����������� ���� 
 e

(Ge—N)( )  �   B,V d� � ��r  (2) 
d(Ge—N) — ����� ��(�� Ge—N. 

��������� ��������, $�� &�� ����������� �#����(���( ��( =���@�% ���������� ���� ��(-
��< �0,2 Å. W �����������#% ����"'��% !��������� ����$��# V e(r�) ��( ��(��< Ge—N � 5—
7 ��� =���@�, $�� � ����"'��% !���������� � !����"����, ��� �� ����� ����<��( ����������� 
���� (2) � � &��� ��'$�� �#����(���( %���@� (��. ���. 4, ').  

W ��=�. 2 ��������# ����$��# &���!�< ��(��< Ge—X � �����������#% ����"'��%, ���'-
$���#� � �������������� '�������( (1). 
�" ����� �� ���������#% ��� ����#%, ���=����  
 

	 � = � � + �  2  

(�

��� ��#&
� Ge—X � ����
���	���� ���
���	�  

����- 
"'�� 

��>�������  
������(��� 

?��������  
�����+������<  
&���!�� V e(r),  

��. ��. 

K���!�( ��(�� 
EGe—X,  

""��/���� 

����-
"'�� 

��>������� 
������(��� 

?��������  
�����+������<  
&���!�� V e(r),  

��. ��. 

K���!�( ��(�� 
EGe—X,  

""��/���� 

I Ge—C –0,1481 –46,5 VII Ge—O –0,2828 –88,7 
II Ge—C –0,1337 –41,9 VIII Ge—O –0,2346 –73,6 
III Ge—N –0,2098 –65,8  Ge—N –0,2299 –72,1 
IV Ge—N –0,2567 –80,5 IX Ge—O –0,2786 –87,4 
V Ge—N –0,2126 –66,7 X Ge—C –0,1688 –52,9 
VI Ge—N –0,2152 –67,5  Ge—Cl –0,0784 –24,6 
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���$�#�� (��(,��( ��(�� Ge—O � Ge—N, ��( "����#% %���"����� ������� &��"������< ����-
����� �� "�������� � ����� " !������,. ��(�� Ge—C, !�� &��� ������� �������>��, ���,� �'-
)�������� ����@', &���!�,. ����< ����=�<� ��(��, � �����������#% ����"'��% �"������� 
��(�� Ge—Cl, ����� "�����< �� �0,14 Å =���@�, $�� � ���=����< ����"'�� GeCl2 [ 31 ].  
?���������� ������������ ������(�� ������� ����',)�� �#���#: 

1. W ����"'��% �����������#% !��������� ��( ��(��< Ge—X %���"����#: 
— ���"�� ����$��# ������������< ��(��< !������(;  
— ���#� �"���# �� Ge � NBO &��% ��(��<;  
— =���@�� �����$�� ����$�� ���(��� ������ !������( � ����������(. 
2. ������ ������#% ������!�$��"�% %���"�������" ��(��< Ge—X ������(�� ��"�,$���, 

$�� &�� ��(�� ��>�� ������������� "�" ��(�� �����>'��$��!� ����. 
3. ?�������� �����+������< &���!�� V e(r�) ��(��< Ge—N �����������#% ����"'� ����<�� 

������� �� ����$�� ��>�����#% ������(��<. 
4. ���=���� ���$�#�� � �����������#% ����"'��% (��(,��( ��(�� Ge—O � Ge—N, ��( 

"����#% %���"����� ������� &��"������< ��������� �� "�������� � ����� " !������,. ��(�� 
Ge—C, !�� &��� ������� �������>��, ���,� �')�������� ����@', &���!�,. ����< ����=�<� 
��(��, � �����������#% ����"'��% (��(���( ��(�� Ge—Cl. 

 
W ��"�,$���� �����# ������ %����� =# �#������ =��!��������� �.�. Q������"��' � �!� 

����'���"�� (
���$��"�< ;�"'����� �Q� ��. �.W. ����������) �� �������������� ���!���-
�# PC GAMESS-Firefly, �������������< ��( ����������#% �#$������<. �'"�������' � ��-
��'���"�� ��>������������!� �'���"����,�����!� +����� �� �������������� �����>����� 
������������( �#$���������#% ���'����. 
.%.�. j.�. �����"���< (��K�� ��� ��. �.�. ���-
��(����) �� �������������� �����>����� ������������( ��������< ������ 
��=���>�"�!� 
=��"� ���'"�'��#% ����#%. 
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