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�������� DFT � HF � �������������� ���!������!� "�����"�� PC GAMESS-Firefly 
��������# ���$��# ��������������#% � &��"�����#% ���'"�'� ����"'� — ��"�"�����-
������#% ��(����). �������� NBO � AIM ���������# ������#� %���"�������"� ��)-
��* Al—O, C—O � Al—X � &��% ����"'��%. +�"�����, $�� ����# Al � � ��������*��-
�'(� ��'! � ��'!�� "�" ����# � ���"�#�#�� �/���$"����. ��)�� �—O /���"� " "���-
�����#�, � ��)�� Al—X )��)(��) ��)�)�� ������0'��$��!� �����. 
 
� � � � � � � �  � � � � !: ��(���"���#, "�������) %���), ����� NBO, ����� AIM. 

 
��"�"�����������#� ��(����) �� ����)0���� ���!�% ��� ������"�(� " ��/� �������� %�-

��"��-�������"�� � ���3�������� � �/����� �������$��"�* ��!���$��"�* %����. �$��#% ������-
�'(� �����/����#� %���$��"�� ���*���� &��% ���������* � ���/#$��� �������� ����"'�, � "�-
���#% "�������3������ $���� ����� ��(����), "�" �������, /���6� ����$��#, �������)���* 
�!� 7��������* �����������(. 
���� ��!�, ��"�"�����������#� ��(����) — &�� ����#6����� 
�#�'�"���#� ����'"�#, ���(9�� /���6�� ���"��$��"�� ���$����. ���6�� ����"����(��-
��*��"�"���# �%��)� � ������ �������"�����"��#% "������������ "�'��������0��!� �����-
������� �������7����, � �#�6�� ��"�!��)�# ��(����) )��)(��) �����0'��$�#�� ����'"��-
�� ��(����*��!���$��"�!� ������ ����#6�����!� ���'$���) 0���#% ������� [ 1—3 ]. 

�����������)� �������) � ���*��� ����"'� &��% ���������* ������/����#�� 7���"�-
%���$��"��� �������� ����)9��� ������ ��/�� [ 4—10 ]. �� "�������-%���$��"�� ���$��# 
������������) &��"������* ��������� � ������!�$��"�% %���"�������" ��)��* � ����"'��% 
��(��"����� �� ���������. � ��0�' ��� ���'�����# &��% ���$���� ��!'� ���������)�� /���-
6'( 3������� ��) ���% �������������*, ��/���(9�% � �/����� %���� ��(����*��!���$��"�% 

���������*, ���"���"' ���'"�'��#* 7��!����  )��)���) ��� �"����$�"���, �� "���-

�#% ����)��) ����"'�# /���6������ ��(��"����� �'��� ���6�����) "�������3�����!� ����-
&��� ��(����). +�&���' /#�� ��������)�� �����)9�� ������������ &��"�����#% ���'"�'� 
����"'� — ���������#% �����"�"������� � �����$�#�� ����������)�� ' ������ ��(����). 

���$��# ���'"�'� ����"'� � ������#% 7'�"3�* �#������# � �������������� ���!����-
��!� "�����"�� PC GAMESS-Firefly [ 11 ]. ��) ���'�����3�� ����"'�)��#% !��7��, ��������-
����) &��"������* ���������, "����$��"�% ��$�" � ���������� &��"������* ��������� ������-
������ ���!����# AIMPAC � MORPHY [ 12, 13 ].  

+��0�� $�� ����%����� " ����0���( ���'������� �����������), ����'�� �"����� ���"���"� 
���� � �#/��� �#$����������!� ���/��0���), �����/��!� ���"����� �������� ���/������� 
��������������#% � &��"�����#% ���'"�'� ������'��#% ����"'�. 
 ��0�����(, � ��������-
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��* �������'�� ��� �������* � ���$���% ����"'� ��(��"����� � �������������� ���/��0���* 
�#��"�!� '����). 	�� /���6�* ������� ���������)(� ����#� "�������-%���$��"�% ���$���� 
������)��) Al—O � �����"���� ��(����), ���������#� � [ 14 ]. ������� ����"'�)���* ���"-
����"���� &�� ������)��� /#�� ��*���� ����#� 1,618 Å [ 15, 16 ]. � �������������� ������ 
DFT(7'�"3����� B3LYP, /����# 6-31G*, 6-311G*, 6-311+G(3df ,2p), cc-pVDZ, cc-pVQZ � aug-
cc-pVTZ) /#�� ���'$��# ����'(9�� ����$��# dAl—O: 1,638, 1,640, 1,628, 1,662, 1,629 � 1,629 Å 
[ 22 ]. 	�"�� �/�����, ������� DFT (� 7'�"3������� B3LYP � ���/���� '�����/������#�� 
/�����#�� ��/�����) ��0�� ���'$��� ����$��' dAl—O � �������$��* ��$�����(. 
���� ��!�, 
�� ���������#% ����#% �����, $�� ���6������ /������!� ��/��� ���"��$��"� �� �"��#�����) 
�� ���$���� &��* ����$��#. 

�� $��/# ��������( '/������) � ���, $�� &�� ���/��0���� �������� %���6� ���������� 
%���"����#� ���/������� �������) "��"����#% ����"'� �����"�"��������, /#�� ��������)�# 
���$��# �������) ����"'� ��(2,6-��-����-/'���-�����7���"��)-(�����)��(����) � ���(2,6-
��-����-/'���-�����7���"��)��(����). �� ���!�% ���)�"�� ����"'� ��(��"�����, ���'"�'-
�# "����#% ������# � ��������� �#�'�"� 
��/���0�"�!� /��"� ���'"�'��#% ����#% [ 17 ], 
����"� � ���� ����"'��% "�������3������ $���� ��(����) ����� 3 [ 18—24 ]. � &��% ����"'� 
��) ���������9���) �����0����� �/��������) ������������#% ��)��* Al—X ����'� " ���%"�-
��������������' ����' ��(����) ��"�#� �/^���#�� 2,6-��-����-/'���-4-�����-7������#-
�� ��� 2,6-/��(6-���������-3-�����-3�"��!�"�����)-7������#�� !�'�����. �������* � �����-
��� ����"'� ��(��"�����, ' "����#% "�������3������ $���� ����� ��(����) ����� 3, ��  
� ��#��, ��0��� '���)�'�#� �#6�, ����������)�� ' ������ "��������, � �������'�� ���. 

���'"�'�# ����"'� ��(2,6-��-����-/'���-�����7���"��)-(�����)��(����) � ���(2,6-��-
����-/'���-�����7���"��)��(����) /#�� ����$����# ������� DFT � �������������� /����-
�#% ��/���� 6-31G(2d,p), 6-311(3df ,3pd) � !�/�����!� 7'�"3������ B3LYP. 
�" ����� �� ���-
�#%, ������������#% � ��/�. 1, &"�������������#� � �#$������#� ����$��# ������#% ���'"-
�'��#% ���������� &��% ����"'� %���6� ����������'(� ��'! ��'!'. ���6������ /������!� 
��/��� ���/� ���)�� �� ����$��# �#$������#% ��0�����#% ������)��* � �������#% '!���, �� 
��� 0� ����#�, ���'$���#� � �������������� ���/��0���) B3LYP/6-311(3df ,3pd), �#!�)�)�,  
� 3����, ������$���������. +�&���' � ������*6�� ��) ���$��� �������) ����"'� �����"�"���-
����� ������������ ������ &�� ���/��0����.  

�� ���. 1 �����������# �#$������#� ����$��# ���'"�'��#% ���������� �����������#% 
����"'�. 
�" ����� �� ���'$���#% ����#%, �� ���% �����������#% ����"'��% 7��!����# 

 �  ���(� ����"'( 7���'. �����!�$��� �������0���� ��)��* ����� ��(��-

��) ��/�(�����) � � ����"'��% AlCl3, AlBr3, AlI3 � Al(CH3)3 � !�����* 7��� [ 25 ]. ����# ��)��* 
Al—O �����)(��) �� 1,678 �� 1,713 Å. ���� "����"�) ��)�� Al—O � ����"����%�����(�����, 
� ����) ������) — � ����"�����������(����� (��. ���. 1). +� ���� �����# ����"��-!�'��  
' ��(����) �������#�� !�'����� ����� ��)�� Al—O '����$������) � 1,684 �� 1,703 Å  
�, ��"���3, �� 1,713 Å. �����!� '����)(��) ��)�� Al—O � ��� ������ ����"��-!�'�� �� 7�-
�����#� (� �� 0,02 Å). `��� 0� �����)�� ����"��-!�'��# ������� %����, �� ��)�� Al—O '"���-
$������) �� 1,678 Å. =�� &�� ����# ��)��* /���"� " ��* ����$���, "�����) ���'$����) � ������-
�������� �����$�#% ����7�"�3�* ��������!� '�������) ����������—d���"��� (�1,725 Å��) 
[ 26 ].  

= �����������#% ���� ����"'��% ��) ��)��* �—O '���)�'��� �#6� '�������� ���� ����-
$��' �1,43 Å. ����# &��% ��)��* �����)(��) � �������% �� 1,332 (� ���(���%���-����"��)��(-
�����) �� 1,434 Å (� ���(����-/'��"��)��(�����). +�� '����6���� $���� ������ %����, ��)-
����#% � ��(������, ����� ��)�� �—O '����6����) �� 1,416 (� ����"����%�����(�����) �� 
1,409 Å (� �������"����(�����). = �� 0� ����) ������ ����"��-!�'�� ' ����� ��(����) �� ��-
�����#� !�'��# ��"�" �� �"��#�����) �� ����� ��)�� �—O. h������ ���)�� �� ����' ��)��  
�—O %���"��� �����������* ' ����� '!������. 
�" /#�� ����$��� �#6�, ����) "����"�) ��)�� 
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	 � / � � 3 �  1  

"�����	��������#� 	 �#�	�����#� ���	�	�# ���������#� ���������� �	(2,6-�	-����-!��	�- 
���	�$�����	)(���	�)��
�	�	� 	 ��	(2,6-�	-����-!��	�-���	�$�����	)��
�	�	�  

������������#�  
���/��0���) 

������������#� 
���/��0���) ��0�������  

������)��� 
j"�����- 
����, Å B3LYP/6- 

31G(2d,p) 
B3LYP/6-

311G(3df ,3p)

=������#* 
'!�� 

j"�����-
����, 
!���. B3LYP/6- 

31G(2d,2p) 
B3LYP/6-

311G(2d,2p)

��(2,6-��-����-/'���-�����7���"��)(�����)��(����* [ 16, 20 ] 
1,695 1,727 1,728 O—Al—O 112,0 112,1 113,2 Al—O 
1,684 1,716 1,716 123,9 124,6 124,2 

Al—C 1,926 1,951 1,947 
(Me)C—Al—O

123,5 123,2 122,5 
1,371 1,368 1,367 140,1 136,0 137,5 O—C 
1,375 1,373 1,371 

Al—O—C(Ph) 
147,3 149,4 150,4 

C�C�� 1,399 1,404 1,403 C�C�C��  119,9 119,9 119,7 
�—�(tb)��. 1,544 1,549 1,548 ���*      1,4     1,2 
�—�(Me)��. 1,536 1,546 1,545     
���*  0,014 0,013     

	��(2,6-��-����-/'���-�����7���"��)��(����* [ 18, 19 ] 
1,657 1,688 1,689 119,1 119,1 119,3 
1,642 1,687 1,684 120,9 120,7 120,5 

Al—O 

1,646 1,687 1,687 

O—Al—O 

120,0 120,2 120,3 
1,373 1,366 1,366 177,5 177,8 177,7 
1,379 1,370 1,368 175,1 176,0 176,0 

O—C 

1,376 1,368 1,367 

Al—O—C(Ph) 

179,0 179,2 179,3 
C�C�� 1,401 1,403 1,402 C�C�C�� 120,0 119,8 120,1 
�—�(tb)��. 1,541 1,549 1,547 ���*      0,2     0,3 
�—�(Me)��. 1,536 1,544 1,545     
���*  0,019 0,017     

 
 

 

* ��� — ����$��� ������!� �/���(���!� ��"������) &"�������������#% � �#$������#% ����$��. 
 
�—O ��*���� � ���(���%�������"��)��(�����. +�� ������ ������ %���� ������� 7����, ��-
������ ��� �������#�� !�'����� ����� ��)�� �—O '����$������) � 1,332 �� 1,434 Å. ����-
�������� '����6����) ����$��� '!�� Al—O—C �� 141,7 �� 135,8�.  

= �������������#% ����"'��% ��(��"����� ���(��) ��� ���� ��)��* ��(����*—'!��-
���, Al—C(Me) � Al—C(Ph). +�� ��������� $���� �������#% ��� 7������#% !�'�� ' ����� Al 
� ����* �� ��'% ����# &��% ��)��* �� �����)(��). 

����# ��)��* Al—Cl (2,092—2,093 Å) /���"� " ��*, "����'( ��0�� ���'$��� � ��������-
������ '�������) [ 26 ] — 2,10 Å. �����$���� $���� ������ %����, ��)����#% � ��(������, �� 
�"��#�����) �� �% ����$���. 

+�0��'*, ����) ���������) ���/������� �������) �������������#% ����"'� — &�� ��-
��*����� 7��!������ Al—O—C � ���(2,6-��-����-/'���-�����7���"��)��(�����. j�� ���-
/������� �������) ����"'�# ��0�� /#�� �/'��������: 

� ���)���� ��� '��"��"� � "��������$��"�* ���'"�'��. = ��"�� ��'$�� ��� ����%��� �� 
"��������$��"�!� �����)��) " �����)��( ���/����* ����"'�# '!�# Al—O—C ���0�# /#�� 
/# ���������). ��, "�" ��"��#��(� ��6� ���$��#, &��!� �� �����%����; 
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%	�. 1. �������� � �#$������#� ����$��# ������#% ���'"�'��#% ���������� �����������#% ����"'� 
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� ���������� &��"������* ���'"�'�# !�'��# �—O � ���'������ �%�0����) ����� '!��-
���� � ������ 7�������!� 7��!�����. `��� &�� ��", �� ����$��# '!��� Al—O—C � ���(2,6-��-
����-/'���-�����7���"��)��(����� � ���7���"����(����� ���0�# /#�� /���"� ��'!  
" ��'!'. �� � &��!� �� �����%����; 

� ������#� �����"������� ����-/'�����#% !�'��, ������������#% " 7������#� "���-
3�� � 2,6-����0���)%. `��� �����"������ ����/���, ������� ���' ����-/'���-�����7���"��-
!�'��' ' ����� ��(����) ����� ��������*, �� ��0�� �0����� '����6���) '!��� Al—O—C 
��'% �����6�%�) ����-/'���-�����7���"��-!�'��. � &�� �����%���� � ��*�������������. 
�" 
��"��#��(� &"�������������#� ����#� � ���'�����# ��6�% ���$����, � ����"'�� ��(2,6-��-
����-/'���-�����7���"��)(�����)��(����) ����$��# '!��� Al—O—C ��$�� � ��$����� ��-
"�� 0�, "�" � � ����"'�� ���7���"����(����), !�� ' 7������#% "���3 ��� ��"�"�% ���������-
��*.  

���$��#, ���������#� ������� NBO [ 27 ], ��"�����, $�� ��) NBO ��)��* Al—O %���"���-
�# ���"�� ����$��# ������������* (� �������#% ��'$�)% �� 1,97 Å), ���#* �"��� �� Al (��(�' 
����� 8 %) � /���6�) �����3� ���)��� ������ ��(����) � "��������. �����6���� "�������-
��* �������)(9�* ��)��* Al—O � '����$���� �% ���)������ �/'�������� ��������� &��"-
������* ��������� � NBO ��)��* �—O � ����������#% &��"�����#% ��� ������ "�������� �� 
����#%�)(9�� NBO* ��)��* Al—O (������������ ��������% ���#6��� �� 0,03—0,05 � ����#% 
����"'��%). ��)�� Al—C � Al—Cl ���)��# � ����6�* �������. +� ��������( �� ��)�)��  
Al—O, ���) �� Al � NBO &��% ��)��* � 2—3 ���� /���6�, �����$�� ���)��� ������ ��(����) 
� ����������) �����!� ����6�, �#6� �/9�) ������������ &��% NBO, � ������������ ����#%-
�)(9�% NBO* �����!� ����6� �����!�$�#% ����$�� ��) ��)��* Al—O. ��)�� �—O �� �����' 
%���"���' /��0� " "��������#� ��)�)�. �� �����!� �����������) �� �����!����). = ������� 
NBO &��% ��)��* ��������'�� ���) �� "�������� (�� �70 �� 60 % � ����#% ����"'��%), ���)�# 
� � � �� ����# ��'! ��'!', %��) � ���(� ���� � ��� 0� ���". 

= ��/�. 2 �����������# ������!�$��"�� %���"�������"� ��)��* ��(����) � "�������� ��-
���������#% ����"'�, ���'$���#� � �������������� ���/��0���) HF/6-311G(3df ,3pd).  

=���$��# ���������� &��"������* ��������� �2�(r�) � "����$��"�% ��$"�% (3, –1) ��)��* 
Al—O ' ���% ����"'� ����"� � ����0������#, � ����6���) ��/������#% ���$���* !������� 
�(r�) (|�1,2(����)|	�3) � &��% ��$"�% �����!� ����6� �����3#. �������') ���������!�( �. z�*���� 
[ 28 ], ��0�� �"�����, $�� � ������ ��'$�� ��������'�� �0���� &��"������* ���������, ������-
������ �� ��0������* �����%����� � ������' "�0��!� �� )����. ��) "�����7�"�3�� ���� ��)�� 
�'9��������� ���$���� ����� ����$��� ����6���) "�����$��"�* &���!�� " &��"�������' ��-
�)�' G(r�) /�(r�). �� ������6���) �����������* G(r�) � �(r�) ����'��, $�� ��� ���������)�� ��/�* 
���' ��"�����* "�����$��"�* &���!��, ���%��)9�*�) �� ���� &��"����. ��) "��������#% ��)-
��* &�� ����$��� ����� 0,3—0,4, � ��) ��)��* ��0�' ������� � ���"�#�#�� �/���$"���� ��� 
��0�� /#�� '����$��� �� �����3# � /����. �� ����#% ��/�. 2 �����, $�� � �����������#% ��-
��"'��% ����6���) G(r�) /�(r�) ��)��* Al—O ��(�' 
2.  

���������* ���/�������( ������!�� ��)��* Al—O )��)���) ��������� ��������� ������-
���* "�����$��"�* � �����3������* &���!�� � "����$��"�% ��$"�% (3, –1) � ��$�� �'����� ���-
$���� �/9�* ��������� &���!��.  

+���/��) ����"'������ ����$�� ������!�$��"�% ���������� ����������'�� ��������*��-
��( ��0�' ������� � ��" ���#����#�� ���"�#�#�� �/���$"����. 	�", ��������, � "����$�-
�"�* ��$"� (3, –1) ��)�� Ar—Ar ����"'�# Ar2 � �������� �����)��� ����$��� �2�(r�) ����� 
0,445, ����6���) |�1,2(����)|	�3, — 0,20, G(r�)/�(r�) — 1,33, G(rc) � V(rc) — 0,127 � –0,143 �������-
�������. z���"�� " &��� ����$��# /#�� ���'$��# � ��) ��)��* Mg—O � Al—H � MgO(1�+)  
� AlH(1�+) [ 28 ].  

������ ��#� ����$��# ������!�$��"�% ���������� %���"����# ��) ��)��* C—O. j��"-
������) ��������� �(r�) � "����$��"�% ��$"�% (3, –1) &��% ��)��* � 2—3 ���� /���6� �����!�$-
�#% ����$�� ��) ��)��* Al—O, � ���$���) ���������� &��"������* ��������� �2�(r�) — ����- 
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	 � / � � 3 �  2  

�������	����	� ��������	��	�	 ���&�� ��
�	�	� � 	����������#� ��������� ��
�������� 

��/������#� ���$���) !������� 
�(r�) 

="��� "�����$��"�*  
&���!�� ��)�� 

����� 
��)��*,  
Å(�#$.) 

�(r�) �2�(r�) 
�1 �2 �3 ��1�/�3 G(r�) G(r�)/�(r�) 

V e(r�) E e(r�) 

	������"����(����* 
Al—O 
O—C 

1,684 
1,409 

0,1064 
0,2524 

0,8771 
–0,4052 

–0,2160 
–0,5023 

–0,1956
–0,4961

1,2888
0,5932

0,1598
0,8415

0,2259
0,2788

2,1231 
1,1045 

–0,2325 
–0,6569 

–0,0066
–0,3781

	��(����-/'��"��)��(����* 
Al—O 
O—C 

1,702 
1,433 

0,1051 
0,2413 

0,8552 
–0,4019 

–0,2109 
–0,4585 

–0,1910
–0,4538

1,2572
0,5104

0,1598
0,8937

0,2206
0,2544

2,0989 
1,0543 

–0,2219 
–0,6093 

–0,0013
–0,3549

	��(���%�������"��)��(����* 
Al—O 
O—C 

1,702 
1,332 

0,1004 
0,2864 

0,8230 
–0,9595 

–0,2021 
–0,6559 

–0,1864
–0,6536

1,2115
0,3500

0,1603
1,8707

0,2095
0,1945

2,0866 
0,6791 

–0,2132 
–0,6289 

–0,0037
–0,4344

	��(���7�������"��)��(����* 
Al—O 
O—C 

1,699 
1,335 

0,1029 
0,3317 

0,8537 
–1,0620 

–0,2092 
–0,9029 

–0,1948
–0,9026

1,2578
0,7434

0,1606
1,2143

0,2174
0,3053

   2,113 
0,9205 

–0,2214 
–0,8761 

–0,0037
–0,5708

	��7���"����(����* 
Al—O 
O—C 

1,687 
1,362 

0,1070 
0,2813 

0,8996 
–0,3441 

–0,2190 
–0,6499 

–0,1990
–0,6195

1,3178
0,9254

0,1586
0,6859

0,2307
0,3563

2,1561 
1,2667 

–0,2365 
–0,7986 

–0,0058
–0,4423

������"��(�����)��(����* 
Al—O 
O—C 
Al—C 

1,703 
1,409 
1,947 

0,1042 
0,2539 
0,0907 

  0,8591 
–0,4239 
  0,2944 

–0,2114 
–0,5059 
–0,1338 

–0,1900
–0,5031
–0,1239

1,2605
0,5851
0,5521

0,1592
0,8622
0,2333

0,2202
0,2771
0,1080

2,1132 
1,0914 
1,1907 

–0,2255 
–0,6601 
–0,1424 

–0,0053
–0,3830
–0,0344

�����������"����(����* 
Al—O 
O—C 
Al—C 

1,713 
1,408 
1,959 

0,0998 
0,2571 
0,0892 

0,8228 
–0,4561 
0,2920 

–0,1993 
–0,5215 
–0,1311 

–0,1819
–0,5142
–0,1225

1,2041
0,5796
0,5456

0,1580
0,8934
0,2324

0,2089
0,2758
0,1061

2,0931 
1,0727 
1,1894 

–0,2121 
–0,6656 
–0,1392 

–0,0032
–0,3898
–0,0331

������"��7������(����* 
Al—O 
O—C 
Al—C 

1,696 
1,405 
1,949 

0,1044 
0,2555 
0,0907 

  0,8631 
–0,3982 
  0,3258 

–0,2102 
–0,5143 
–0,1421 

–0,1910
–0,5087
–0,1263

1,2705
0,6248
0,5943

0,1578
0,8186
0,2258

0,2224
0,2878
0,1253

2,1302 
1,1264 
1,3815 

–0,2275 
–0,6752 
–0,1575 

–0,0051
–0,3874
–0,0322

����"����7������(����* 
Al—O 
O—C 
Al—C 

1,706 
1,403 
1,955 

0,1003 
0,2570 
0,0902 

0,8390 
–0,3976 
0,3236 

–0,1985 
–0,5216 
–0,1402 

–0,1835
–0,5150
–0,1243

1,2212
0,6389
0,5881

0,1564
0,8112
0,2248

0,2126
0,2916
0,1127

2,1196 
1,1346 
1,2500 

–0,2155 
–0,6826 
–0,1445 

–0,0029
–0,3910
–0,0318

������"��%�����(����* 
Al—O 
O—C 
Al—Cl 

1,685 
1,409 
2,093 

0,1074 
0,2508 
0,0755 

  0,9068 
–0,3477 
  0,3142 

–0,2162 
–0,4973 
–0,1087 

–0,1966
–0,4894
–0,1022

1,3197
0,6390
0,5252

0,1563
0,7720
0,2007

0,2326
0,2909
0,1000

2,1657 
1,1598 
1,3245 

–0,2384 
–0,6688 
–0,3245 

–0,0058
–0,3778
–0,0214

����"����%�����(����* 
Al—O 
O—C 
Al—Cl 

1,678 
1,416 
2,092 

0,1108 
0,2449 
0,0754 

  0,9326 
–0,3127 
  0,3143 

–0,2221 
–0,4730 
–0,1066 

–0,2032
–0,4654
–0,1014

1,3580
0,6257
0,5223

0,1991
0,7498
0,1991

0,2411
0,2870
0,0999

2,1759 
1,2127 
1,3249 

–0,2490 
–0,6522 
–0,1212 

–0,0079
–0,3652
–0,0213
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%	�. 2. ������������� ���������� &��"������* ��������� �2�(rc)  
                      ����"'�# ���-(����-/'��"��)��(����). 
����6�#�� ����)�� �#�����# �/����� ��"�����* "��3�����3�� &��"-
������* ���������, 6���%��#�� — �/����� ��"�����!� �����0���) 
&��"������* ���������. {���#�� "�'0"��� �/����$��# "����$��"��  
                                               ��$"� ��)��* (3, –1) 

 
3������#. ����6���) |�1,2(����)| 	�3 ��(�' /���"� " �����3� 
��� ����#6�(� &�' ����$��'. �/9�� ��������� &���!�� 
Ee(rc) � "����$��"�% ��$"�% (3, –1) �� ��� ���)�"� /���6� 
�����!�$�#% ����$�� ��) ��)��* Al—O. �� � �� 0� ����) 
����6���) G(r�)/�(r�) ���$������� ����$�(��) �� ��%, "���-
�#� %���"����# ��) "��������#% ��)��*. j�� �����%���� 
�����', $�� "����$��"�� ��$"� (3, –1) ��)��* C—O ������ 

�����'�# � ������' ������ '!������, !�� &��"������) ��������� ����6�, � �����0����� &��"-
������ /���6� �� ��������( � ���� �/����)�� �"���������!� ������������, "����#� ����#-
"�(� " ����' "��������. j�� �$��� %���6� ����� �� "���� ������������) ���������� &��"-
������* ��������� �2�(r�) ����"'�# ���(����-/'��"��)��(����) (���. 2).  

��������� &��"������* ��������� �2�(r�) � "����$��"�% ��$"�% (3, –1) ��)��* Al—C  
� Al—Cl �� ���% �����������#% ����"'��% ����0������. �� ����$��# �!� �������� ����� 
����6� �����!�$�#% ���������� ��)��* Al—O. ����6���) ��/������#% ���$���* !������� 
�(r�) (|�1,2(����)| 	�3) � &��% ��$"�% ����# 0,2—0,3. ��"����#� ��������� &���!�� Ee(r�) � 3—5 ��� 
/���6� ��%, "����#� %���"����# ��) ��)��* Al—O. +� "�����7�"�3�� �. z�*���� ����/��) ��-
��"'������ ������!�$��"�% ���������� %���"����� ��) ��)��* ��" ���#�����!� ������0'��$-
��!�� ����.  

	�"�� �/�����, ���'$���#� ������� NBO �#���# � %���"���� ��)��* Al—O, Al—C,  
Al—Cl � �—O � ����"'��% ��(��"����� �$��� %���6� �������0��(��) ���'�������� ������-
!�$��"�!� �����������). 

 
= ��"�($���� ����� ������ %���� /# �#������ /��!��������� �.�. }������"��' � �!� ��-

��'���"�� (���$��"�* 7�"'����� �}� ��. �.=. ����������) �� �������������� ���!����# 
PC GAMESS-Firefly, �������������* ��) ����������#% �#$������*, �'"�������' � ����'���-
"�� ��0������������!� �'���"����(�����!� 3����� �� �������������� �#$���������#% ��-
�'���� 3�����, ".%.�. h.�. �����"���* (��j�� ��� ��. �.�. �����)����) �� �������������� 
�����0����� ������������) ��������* ������ 
��/���0�"�!� /��"� ���'"�'��#% ����#%. 
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