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�������-���������� ������� B3LYP/6-31G ���������� ���!��!���� "�������� #�"-
������� [F(PcGaF)7 ]–, [(PcGaF)6PcGa]+ � "�$����� (PcGaF)% &��$�'�������� ����&��-
���� #�$$�8(III). �����!�! ;���#�� ������ [FGa(Pc)FGa(Pc)F]– �������� �<��$������8� 
(ecl.) ���&�#!��'�8 (�������8 #�!""� ��������� D4h). =����$����� ����������� �$��� 
��8<�> � '�����$?��� <���� all-ecl.-#�"������ (GaN 1,988 � GaF 1,933 Å) A$�<�� � �$���� 
��8<�> � all-ecl.-"�$����� (GaN 1,988 � GaF 1,940 Å) � � ����������!CD�� ����#���-
���!��!���� "��������� ����������$$�.  
 
� # $ % � � & �  ' # � � ": &��$�'������� #�$$�8(III), &�������� �������, all-ecl.-#�"��-
���, all-ecl.-"�$����, ���!��!��, B3LYP/6-31G. 

 
= ��������, �$�#������� � "�$������� &��$�'���������, ��$C��CD�� ����E��? �< ��-

���!CD���8 ������ ����$$� (Si, Ge, Sn, Mn) � ;$���������'���$?��� ������ &���� �$� ���$�-
����, $�#���� �� (��. ���!���), ��� "����$�, "�����!�� ��������$?�� ��!# ��!#� ���, ��� ���-
�� �������� "���$$�$?��� �$��� �� "�������!C��8 ��!# �� ��!#� (��., ��"�����, ��A��! [ 1 ]). 
=����� � ��� !������$���, ��� &��$�'������� ����&������ #�$$�8(III) �A��<!�� � ������$$���-
���� �����8��� ���"��, � ������� 8��� ����������!CD�� ������ �������$?��� ��������� $�-
E�� �� ��8�, "���$$�$?��� "�8��$���>���! ����E�C —F—Ga—F—Ga—F—  [ 1, 2 ]. 

= �����8D�> ��A��� ��������-���������� ������� B3LYP/6-31G ���$������� �������-
��> "�$���� (PcGaF)%, �A$���CD�> �����$8'�����> ���������> � "���������> �< ;$����-
������ <���?�� PcGaF [ 1, 2 ], ������ [(PcGaF)6PcGa]+ � ����� [F(PcGaF)7 ]–, ����$��!CD�� ��- 
 

��> "�$����. H���������$?�� ������� B3LYP/6-
31G(d5,p) ���� A�$ ��"�$��� ������ ����������> 
���!��!�� �	!-&��$�'�������� [FGa(Pc)FGa(Pc)F]–  
� !������$��� ���!������ ������ ��$����� ����$  
� ��$�A���$?��� �"����� �<��$������#�� (ecl.) ���-
&������ � ������� �$����� ���������� ��8<�> GaF. 
�$8 all-ecl.-[(PcGaF)6PcGa]+, all-ecl.-[F(PcGaF)7 ]– � all-
ecl.-(PcGaF)% ��$�A���$?��� �"����� !E� �� �����$8-
$�. ����$?��8 ��$����� "����8���> ��J���� "�� ���-
���� ���!��!�� "�$����� all-ecl.-(PcGaF)% A�$� "��-
�8�� ��$����> �� !�������> ����$?��> �$��� ��8<� 
GaF, �� ������<�'�8 ;���#�� "�$����� ��$� ������ 
�$��� ���� ��8<�> GaF � "����8��!C ��J���� ! 
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3,879 Å. H��$���88 ��$����� ����? A$�<��  
� ;��"��������$?���! <������C, "�$!���-
���! � ��<!$?���� ����#������!��!���#� 
���$�<� ����������$$� [ 1, 2 ].  

H�$��8 �"����<�'�8 ���!��!���� "���-
������ #�"������ [F(PcGaF)7 ]– "�� <������> 
�������> #�!""� ��������� D4h "����$�  
� ���"�����C �$�� ������� ��8<�> GaF � �#� 
'�����$?��> �����, � �� ����8 ��� ��������8 
"���"�$�#�$� $�J? "����� ��������� �$�� 
��8<�> � ����$$�&�������� ����E�� #�"��-
����. H� ���� !��$���8 �� '����� �A���!E�-
�����8 �$?������������ �$�� ��8<�> GaF 
(��A$. 1), � "$����� $�#���� Pc "���A����C� 
&���! A$C�'�. ���������� ���"������ ���-
������� �$�� ��8<�> �������$?���!�� � ���, 
��� #�"����� ���<�$�8 ���������� �����> 
����$?C "�$�����. H����8��!C ��J���� ! 
��E�� "������8�? � !�������> �$��� ��8<� 
GaF � '����� #�"������: 3,866 Å.  

������� <������� "���������� ��J� 
"����8���� ��J���� ���<�$��? ������ �� 
;��"��������$?��> ��$�����. ����������� 
������8��8 ��E�! '�����$?��� ������  
� ��������� ������� Ga � #�"������ 
[(PcGaF)6PcGa]+ ���E� ���"�$� � ;��"���-
�����$?��� <�������� 3,872 Å [ 1, 2 ]. �$��� 
����������!CD�� ��8<�> GaN, CN, CC, CH  
� '�����$?��� <���� #�"������ � � "�$����-
��� &��$�'�������� ����&������ #�$-
$�8(III) ��<$���C��8 �� A�$�� ��� �� 
0,0003 Å � A$�<�� � ����#������!��!���� 
�$���� (��A$. 2). ����� ������ ��A��� [ 3 ], 
��"�$���J�� ��������-���������> ������ 
����������> ���!��!�� ���A����> ��$��!$� 
�������� PcGaF, ������$� ��$���� �� "���-
������ �� ;��"��������$?��� "��������� 
"�$������� ��$��!$ (PcGaF)% � ������$$�.  


�������� �������� ����$�������8 "�$����� �$�#������ ��E�� �$!E��? ���E� ��<����? 
;���#�> ������ ;$������� � ��!� ���J�� <��8��� !�����> ����;$��������> ;���#�� (I1 � I2). 
�$8 "�$����� � ����$?��> �����$8'�����> ���������> ;�� ��<����? "����A��E��� ��$�, ��  
� �$!��� ��������������#� #�"������ ��$����� I1 = 3,65 ;= � I2 = 3,75 ;=, �����$����� ����-
��� (U)B3LYP/6-31G � !����� ��$����'�� ���#�;$��������> ������� ���A����#� ������$� all-
ecl.-[F(PcGaF)7 ]•, ��<$���C��8 �� 0,10 ;=. \&&��� �"����<�'�� #�������� ������$� ��� E� ��-
����� � ����������� �������> #�!""� ��������� D4h ���<�$�8 �$�J��� ��$�� (0,01 ;=), ���-
A� ��E�� A�$� ��$����? ;���#�C ��������$?��#�� ������ ;$������� �� �����A��������#��. 

�������, ��� ����� �'���� ����;$��������� ;���#�> "���"�$�#�C� �A��D���� �����'�-
����> &���!$������ ������� 
!"�����, ���������> (� �<�������� �#��������) � ������ ���-
��� 
�����—^��� (RHF). H�� ;���#�8�� ����;$��������� �����8��> ��$��!$�, "�$����� 
�$� ������$$� �� "������� <���? �� ��A�������� <������8 �"�������� 
�����—^��� �$� 
�-
��—`;��, � ;���#�� ������ ;$������� �� ���#�;$��������> �������, ������� ��#!� �"����- 
 

	 � A $ � ' �  1

��#��#�!�$� ��()%"���$� ��!!��%�	% GaF 	 GaGa 
# ��	��� [F(PcGaF)7]– 	 # ���	��� [(PcGaF)6PcGa]+, Å 

����� GaF GaGa 
����� GaF GaGa 
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| 1,842 

GaPc  
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| 1,928 | 1,908 
F  F  
| 1,927 

 
3,855 
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	 � A $ � ' �  2  

��#��#�!�$� "'	�$ !#%*�� #� +��'�/	��	����4 ��''	%, Å 

��8<? [(PcGaF)6PcGa]+ [F(PcGaF)7]– (PcGaF)%
 ��� [ 1 ] 

GaF 
GaN (a) 
NC (b) 
CN� (c) 
CC (d) 
CC (e) 
CC (f) 
CC (g) 
CC (h) 
CH (i) 
CH (j) 

1,950 
1,986 
1,385 
1,332 
1,457 
1,414 
1,395 
1,398 
1,410 
1,084 
1,085 

1,933 
1,988 
1,384 
1,332 
1,457 
1,414 
1,396 
1,398 
1,411 
1,084 
1,086 

1,940 
1,988 
1,384 
1,332 
1,457 
1,414 
1,396 
1,398 
1,411 
1,084 
1,086 

1,936 
1,969 — 1,970 
1,369 — 1,379 
1,328 — 1,330 

— 
— 
— 
— 
— 
— 
— 

 
$8�?�8 ;��"��������$?�� ������� &���;$��������> �"��������"�� �$� �����$8�?�8 ��������-
�� ������� (��<��E��, ���#����&�#!��'�������) �������� ��������> �����. 

=�� ������� ��"�$���� �� ������"���<������$?��� �����$���$?��� ���"$���� &��!$?-
���� H�-H� �HAf� � ��"�$?<������� ���"?C�����> "��#����� GAUSSIAN-03 [ 4 ]. 
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