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�������� DFT � HF � �������������� ���!������!� "�����"�� PC GAMESS-Firef ly 
��������# ���$��# ��������������#% � &��"�����#% ���'"�'� ����"'� — ���������( 
���%"��������������!� ��)����* �� ��*�*�� Al—N. �������� NBO � AIM ��������-
�# ������#� %���"�������"� ��*��( Al—N � N—� � &��% ����"'��%. +�"�����, $�� ���-
�# Al � N ��������(���')� ��'! � ��'!�� "�" ����# � ���"�#�#�� �/���$"����. ��*�� 
N—� /���"� " "��������#�. 
 
DOI: 10.15372/JSC20150603 
 
� � � � � � � �  � � � � �: "�������* %���*, ����� NBO, ����� AIM. 

 
; ��������� !��# �������� ���<��������, ��/���)=�% � �/����� ��"��&��"�����"� � ��-

��&��"�����"�, ����� ������"��� ��������# �� ������ ������� ��)����*. ����$������#�� 
���(������ &��% ���������� *��*)��* %���$��"�* ���/��������, � ��� $���� � ��� ���#>��-
�#% ��������'��%, %���>�� &��"�������*<����#� ���(���� � ��$������ � �#��"�( ��������-
��������), �#��"�* ���������, '��"����#� ����&��"�����#� %���"�������"� [ 1—8 ]. ���/���� 
������"����#� ������� ���'$���* �#��"�$����!� ������� ��)����* �$������* ���<��� ���-
��?���* � "��������'��#% '�����*% ��)����(��!���$��"�% ���������( �� ��*�*�� Al—N 
[ 3, 4 ]. ��* '���>��!� ���������* ��"�!� ���<���� � ���'$���* ���������� � ������������-
�#�� ���(������ ���/%����# �������* � K���"�-%���$��"�% ���(����% ��=���� — '$�����-
"�% ���<����. ���/���� � ���(����% ��%���#% ��)����(��!���$��"�% ���������(.  


 ��?�����), ��"�% �������( � ����������( �������'�� �����!�. �'$>� ��'!�% �������-
���# "��������$��"�� � ����"'�*��#� ���'"�'�# ��"�!� ���� ���������(. ; ��������� �#-
�'�"� 
��/���?�"�!� /��"� ���'"�'��#% ����#% ���)��* �������* � ���'"�'��% �340 �����-
����( �� ��*�*�� Al—N [ 9 ]. �� ����"� � >���� ���������*% ���� ��)����* ����� "�������-
<������ $����, ������ 3 [ 10—15 ]. Q�� "������* "�������-%���$��"�% ���$���� ������������* 
&��"������( ��������� � ������!�$��"�% %���"�������" ��*��( Al—N � �������������#% ��-
��"'��%, �� �% �� ����������� ������. � ��?�' ��� ���'�����# &��% ���$���� ��!'� ��������-
�*�� /���>') <������� ��* ���% �������������(, ��/���)=�% � �/����� %���� ��)����(��-
!���$��"�% ���������(. +�&���' /#�� ��������*�� �����*=�� ������������ &��"�����#% 
���'"�'� ����"'� — ���������( ���%"��������������!� ��)����* �� ��*�*�� Al—N � � ���-
��$�#�� ����������*�� ' ������ �����. 

���$��# ���'"�'� ����"'� � ������#% K'�"<�( �#������# � �������������� ���!����-
��!� "�����"�� PC GAMESS-Firefly [ 16 ]. ��* ���'�����<�� ����"'�*��#% !��K��, ��������- 
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����* &��"������( ���������, "����$��"�% ��$�" � ���������� &��"������( ��������� ������-
������ ���!����# MORPHY � AIMALL [17, 18 ].  

+��?�� $�� ����%����� " ����?���) ���'������� �����������*, ����'�� �"����� ���"���"� 
���� � �#/��� �#$����������!� ���/��?���*, �����/��!� ���"����� �������� ���/������� 
��������������#% � &��"�����#% ���'"�'� ������'��#% ����"'�. 
 ��?�����), � ��������-
��( �������'�� �$��� ���� �������( � ���$���% �������������#% ����"'� � �������������� 
���/��?���( �#��"�!� '����*. 	�� /���>�( ������� ���������*)� ����#� "�������-%���-
$��"�% ���$���� ������*��* Al—N � ������� ��)����*, ���������#� � [ 19 ]. ������� ����-
"'�*���( ���"����"���� &�� ������*��� /#�� ��(���� ����#� 1,786 Å [ 20 ]. � �������������� 
������ DFT(K'�"<����� B3LYP, /����# 6-31G*, 6-311G*, 6-311+G(3df ,2p), cc-pVDZ, cc-pVQZ 
� aug-cc-pVTZ) /#�� ���'$��# ����')=�� ����$��# d(Al—N): 1,802, 1,800, 1,789, 1,821, 1,792  
� 1,800 Å [ 19 ]. 	�"�� �/�����, ������� DFT (� K'�"<������� B3LYP � ���/���� '�����/�-
�����#�� /�����#�� ��/�����) ��?�� ���'$��� ����$��' d(Al—N) � �������$��( ��$�����). 

���� ��!�, �� ���������#% ����#% �����, $�� ���>������ /������!� ��/��� ���"��$��"� �� 
�"��#�����* �� ���$���� &��( ����$��#. �� $��/# ��������) '/������* � ���, $�� &�� ���-
/��?���� �������� %���>� ���������� %���"����#� ���/������� �������* "��"����#% ����-
"'� ���������( ���%"��������������!� ��)����* �� ��*�*�� Al—N, ������� DFT � ������-
�������� /�����#% ��/���� 6-31G(2d,p), 6-311(3df ,3pd) � !�/�����!� K'�"<������ B3LYP /#-
�� ��������*�# ���$��# �������* ����"'� ���(��-�%�-�����������)��)����* [ 12 ] � �����-
��-/��(2,2,6,6-���������������������)-��)����* [ 15 ]. 
�" ����� �� ����#%, ������������#% 
� ��/�. 1, &"�������������#� � �#$������#� ����$��# ������#% ���'"�'��#% ���������� 
&��% ����"'� %���>� ����������')� ��'! ��'!'. ���>������ /������!� ��/��� ���/� ���*�� �� 
 

	 � / � � < �  1  

&
�#�	�������
��� � ����������� �������� ��	�
��	��� #�	����	�� �	�(��-�%�-#	�#�������)-
��'����� � �������-���(2,2,6,6-���	������#�#�	������)-��'����� 

��������������  
���/��?���� 

�������������� 
���/��?���� ��?������� 

������*��� 
`"�����- 
����, Å B3LYP/6- 

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

311G(3df ,3p)

;������#(  
'!�� 

`"�����- 
����, !���. B3LYP/6- 

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

311G(2d,2p)

	��(��-�%�-�����������)-��)����( [ 12 ] 
1,800(3) 1,829 1,822 122,6(0,5) 122,1 123,3 
1,793(3) 1,823 1,816 122,1(0,5) 122,0 120,9 

Al—N 

1,790(3) 1,823 1,815 

N—Al—N 

115,3(0,5) 115,9 115,6 
N—C��. 1,476(4) 1,479 1,479 C—N—C��. 114,7(0,7) 114,8 114,4 
�—���. 1,526(5) 1,539 1,538 �—�—���. 110,1(0,6) 109,9 109,9 
���*  0,019 0,017 ���  0,3 0,5 

�������-/��(2,2,6,6-���������������������)-��)����( [ 15 ] 
1,822 1,845 1,845 131,7 130,9 130,9 
1,813 1,838 1,837 118,5 119,2 119,3 

Al—N 

1,791 1,823 1,824 

N—Al—N 

109,7 109,9 109,8 
N—C(K����) 1,398 1,395 1,396 117,8 117,7 117,8 
N—C(�������.)��. 1,494 1,497 1,496 

C—N—C 
117,6 117,6 117,7 

�—�(K����)��. 1,389 1,397 1,399 C(K����)—N—Al 138,9 137,3 137,3 
�—�(�������.)��. 1,527 1,537 1,537 C—C—C��. 111,8 112,0 112,0 
C—CH3��. 1,534 1,547 1,545     
���*  0,015 0,014   0,5 0,5 

 
 

 

* ��� — ����$��� ������!� �/���)���!� ��"������* &"�������������#% � �#$������#% ����$��.  
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����$��# �#$������#% ��?�����#% ������*��( � �������#% '!���, �� ��� ?� ����#�, ���'-
$���#� � �������������� ���/��?���* B3LYP/6-311(3df ,3pd), �#!�*�*�, � <����, ������$��-
�������. +�&���' � ������(>�� ��* ���$��� �������* ����"'� �������������� ������ &�� ���-
/��?����. 

���� /#�� ����������# ����"'�# � ��"�#�#�� <��*�� ����  ���   

� <�"��$��"�� ����"'�#. �� ���. 1 �����������# �#$������#� ����$��# �% ���'"�'��#% ��-
��������. ;� ���% ����"'��% � ��"�#�#�� <��*�� � � $��#��%$������ <�"�� ����"'�# 
/��((�2-������������)-������������)��)����* (X) ��� ��� ��*�� ������ ��)����* ��?��  
� ����( ����"����. �����!�$��� �������?���� ��*��( ����� ��)����* ��/�)�����* � � ����-
"'��% AlCl3, AlBr3, AlI3 � Al(CH3)3 � !�����( K��� [ 21 ]. ; "'/�$��"�� K��!����� �����"��(�3-
������-2-�����)�������)����* (XI) �������#� '!�# N—Al—N ����# 90�.  

����# ��*��( Al—N �����*)��* �� 1,781 �� 2,000 Å. ����* "����"�* ��*�� � /��(2,2,6,6-
����������-���������-1-��)��)����( %������ (III), � ���#� �����#� — � �����"��(�3-������-
2-�����)�������)����� (XI). � �% ����=�) ��� $��#��%$����#% <�"�� �/j����*)��* � "'/�-
$��"') ���'"�'�' (��. ���. 1). ��������� %���"���� ����������* ' ����� ��)����* ���*�� �� 
����' ��*��( Al—N. 
�" '?� '���������� �#>�, � /��(2,2,6,6-�������������������-1-��)��)-
����� (VI) ��*�� Al—N ����# 1,781 Å. +� ���� ����=���* ����� %���� ����"��!�'���(, ��-
������( !�'���( � K�������( !�'���( &�� ��*�� '����$���)��* �� 1,789, 1,794 � 1,797 Å ����-
����������. ; <�"��$��"�% ����"'��% ����$��# ��*��( Al—N /���>� ��%, "����#� %���"����# 
��* ����"'� � ��"�#�#�� <��*��. 	�", � /��((�2-������������)-������������)��)����� (X) 
��*�� Al—N $��#��%$�����!� <�"�� ����# 1,994 Å (� �� ����* "�" �����!�$�#� &"��<�"��$�-
�"�� ��*�� ����# ��� 1,812 Å). ������ �������'��#% ����#% 
��/���?�"�!� /��"� ���'"�'��#% 
����#% [ 9 ], �#�������#( � ����=�) ���!����# MOGUL [ 22 ], ��"����, $�� � �<�"��$��"�% 
��!���$��"�% ���������*% ��)����* �� ��*�*�� Al—N ����# &��% ��*��( �����*)��* � �����-
��% �� 1,783 �� 1,846 Å; ���/���� ����*���* ����$��� 1,813�0,016 Å. � '$���� ��!��>�����( 
������� ��� �$��� %���>� ��������� � ���'$���#�� ���� ����#�� ��* ����"'� I—IX 
(��. ���. 1). +������� ����/�#( ������ ��* <�"��$��"�% ���������(, " ��?�����), �������?-
��, ���"���"' �� ���% �����������#% " �����*=��' ������� ���'"�'��% ��"�!� ���� ���� ��)-
����* �����"������������. 

R��� �������� ��������* ���� ��*��( Al—N � ����"'��% �����������#% ���������( ��-
�����*�� �0,22 Å, �� ��* ��*��( N—� �����!�$��* ����$��� � 4 ���� ����>�. ����* "����"�* 
��*�� N—� � ���(/��(���%���������)�����)��)����� (III) — 1,431 Å, � ����* ������* — 
1,482 Å — � �����"��(�3-������-2-�����)�������)����� (XI). 

; ��/�. 2 �����������# ������!�$��"�� %���"�������"� ��*��( Al—N �����������#% ����-
"'�, ���'$���#� � �������������� ���/��?���* HF/6-311G(3df ,3pd). 
�" ����� �� ���'$���#% 
����#%, ' ���% ����"'� �� �����%����� �(r) (K'�"<��, ����#��)=�( ������������� &��"����-
��( ��������� � ����"'��) ��?�' ������� Al � N ���)��* "����$��"�� ��$"� ���� (3, –1) � "�-
���������� r�, � "����#% !������� �(r) ����� �'�). ����$�� ��"�% ��$�" *��*���* ���/%����#� 
'������� �'=���������* ��?������( ��*��.  

;���$��# ���������� &��"������( ��������� �2�(r�) � "����$��"�% ��$"�% (3, –1) ' ���% 
����"'� ����?������#, � ����>���* ��/������#% ���$���( !������� �(r�) (|	1,2(����)|/	3) � &��% 
��$"�% �����!� ����>� �����<#. �������'* ���������!�) �. t�(���� [ 23 ], ��?�� �"�����, 
$�� � ������ ��'$�� ��������'�� �?���� &��"������( ���������, ������������ �� ��?������( 
�����%����� � ������' "�?��!� �� *����, � ��* ��*��( Al—N %���"����� ����" &��"������( 
��������� �� ��?�����#% �����%�����( � �"��������#� �/����� Al � N. `�� %���>� ����� �� 
"���'��#% "����% ������������* ���������� &��"������( ��������� ���������( V � VII. ���� 
��)����* �� ���% ������ �"�'?�� �/����*�� ����?����( &��"������( ��������� (���. 2, (  
� )). `��"�����#� �/��"� ��*����#% � ��� ������ ������� ��K���������#. ; ������' Al �*- 
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���. 1. �������� � �#$������#� ����$��# ������#% ���'"�'��#% ���������� �����������#% ����"'� 
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	 � / � � < �  2  

��#��������
�� ��	�
��	����
� ���%�� � ������������� ����
���� 

��/������#� ���$���*  
!������� �(r�) 

;"���  
"�����$��"�( &���!�� ��*�� 

����� 
��*�� 

(�#$.), Å 

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

V e(rc) E e(rc) 

	��(������������)��)����( I 
Al—N 
N—C 

1,824 
1,460 

0,0879
0,2686

0,5945 
–0,8211 

–0,1551
–0,5203

–0,1231
–0,4952

0,8727
0,1944

0,1593
2,6119

0,1558 
0,1339 

1,7724 
0,4985 

–0,1631 
–0,4730 

–0,0073
–0,3391

	��(��-�	��-/'��������)��)����( II 
Al—N 
N—C 

1,818 
1,479 

0,0957
0,2611

0,5512 
–0,7358 

–0,1749
–0,5300

–0,1428
–0,5083

0,8690
0,3025

0,1828
1,7161

0,1589 
0,0916 

1,6604 
0,3508 

–0,1800 
–0,3671 

–0,0211
–0,2755

	��(/��(���%���������)�����)��)����( III 
Al—N 
N—C 

1,932 
1,431 

0,0712
0,2996

0,4155 
–0,9812 

–0,1152
–0,6526

–0,1007
–0,5933

0,6314
0,2648

0,1709
2,3525

0,1094 
0,1071 

1,5365 
0,3574 

–0,1150 
–0,4595 

–0,0056
–0,2503

t��(������������)(����������-1-��)��)����( IV 
Al—NMe 
Al—NPyr 

N—CMe 
N—CPyr 

1,795 
1,793 
1,454 
1,462 

0,0991
0,0990
0,2697
0,2736

0,5949 
0,6006 

–0,7954 
–0,8310 

–0,1869
–0,1865
–0,5534
–0,5684

–0,1480
–0,1485
–0,5266
–0,5417

0,9298
0,9356
0,2846
0,2792

0,1800
0,1790
1,8973
1,9880

0,1700 
0,1709 
0,1011 
0,1009 

1,7154 
1,7262 
0,3748 
0,3687 

–0,1912 
–0,1916 
–0,4010 
–0,4095 

–0,0212
–0,0207
–0,2999
–0,3086

	��(����������-1-��)��)����( V 
Al—N 
N—CPyr 

1,795 
1,472 

0,0992
0,2641

0,5976 
–0,7534 

–0,1864
–0,5358

–0,1493
–0,5138

0,9333
0,2962

0,1798
1,7717

0,1705 
0,0961 

1,7187 
0,3638 

–0,1921 
–0,3805 

–0,0216
–0,2677

t��(2,2,6,6-�������������������-1-��)��)����( %����� VI 
Al—N 
Al—Cl 
N—CPyp 

1,781 
2,127 
1,468 

0,1032
0,0695
0,2654

0,6241 
0,2893 

–0,7943 

–0,1934
–0,0978
–0,5402

–0,1517
–0,0931
–0,5197

0,9693
0,4802
0,2657

0,1780
0,1988
1,9945

0,1796 
0,0901 
0,1003 

1,7403 
1,2945 
0,3779 

–0,2032 
–0,1078 
–0,3992 

–0,0236
–0,0177
–0,2989

t��(2,2,6,6-�������������������-1-��)����"�� ��)����( VII 
Al—N 
Al—O 

N—CPyp 

1,787 
1,711 
1,464 

0,1013
0,1023
0,2683

0,6113 
0,8325 

–0,8028 

–0,1916
–0,2050
–0,5498

–0,1506
–0,1866
–0,5277

0,9535
1,2241
0,2747

0,1794
0,1599
2,0431

0,1753 
0,2141 
0,0998 

1,7305 
2,0928 
0,3719 

–0,1977 
–0,2201 
–0,4002 

–0,0244
–0,0060
–0,3004

�����-/��(2,2,6,6-�������������������-1-��) ��)����( VIII 
Al—C 
Al—N 

N—CPyp 

1,986 
1,794 
1,472 

0,0849
0,0991
0,2643

0,5998 
0,2635 

–0,7618 

–0,1850
–0.1231
–0,5387

–0,1499
–0,1137
–0,5152

0,9347
0.5003
0,2922

0,1791
0,2366
1,8033

0,1709 
0,0971 
0,0952 

1,7245 
1,1436 
0,3614 

–0,1919 
–0,1284 
–0,3809 

–0,0210
–0,0313
–0,2857

w����-/��(2,2,6,6-�������������������-1-��) ��)����( IX 
Al—C 
Al—N 

N—CPyp 

1,970 
1,796 
1,465 

0,0876
0,0988
0,2678

0,3030 
0,5949 

–0,7986 

–0,1292
–0,1858
–0,5482

–0,1278
–0,1460
–0,5268

0,5601
0,9267
0,2764

0,2294
0,1790
1,9446

0,1066 
0,1698 
0,0992 

1,2168 
1,7186 
0,3704 

–0,1374 
–0,1908 
–0,3981 

–0,0308
–0,0211
–0,2989

t��((�2-������������)������������) ��)����( X 
Al—N<�"� 
Al—N�� 
(Al)N—C 
N—C 

1,997 
1,807 
1,456 
1,482 

0,0661
0,0970
0,2723
0,2578

0,3185 
0,5675 

–0,8181 
–0,7399 

–0,0996
–0,1730
–0,5653
–0,5179

–0,0987
–0,1459
–0,5363
–0,4964

0,5168
0,8864
0,2835
0,2744

0,1918
0,1798
1,9416
1,8482

0,0902 
0,1630 
0,0998 
0,0944 

1,3645 
1,6804 
0,3653 
0,3661 

–0,1008 
–0,1841 
–0,4042 
–0,3738 

–0,0106
–0,0211
–0,3044
–0,2794

	����"��(�3-������-2-�����)�������)����( XI 
Al—N 
Al—N 
N—C 

1,959 
2,000 
1,482 

0,0693
0,0656
0,2522

0,3401 
0,3125 

–0,7208 

–0,1006
–0,0925
–0,4971

–0,0966
–0,0891
–0,4913

0,5373
0,4941
0,2676

0,1835
0,1837
1,8467

0,0973 
0,0894 
0,0933 

1,4040 
1,3628 
0,3699 

–0,1096 
–0,1007 
–0,3667 

–0,0123
–0,0113
–0,2735
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���. 2. ������������� ���������� &��"������( ��������� �2�(r�) ����"'� �����-/��(2,2,6,6-����������- 
                               ���������-1-��)��)����* (() � ���(����������-1-��)��)����* () ). 
����>�#�� ����*�� �#�����# �/����� "��<�����<�� &��"������( ���������, >���%��#�� — �/����� �����?���*  
                                                                                 &��"������( ��������� 
 
�'��* ��$������ �#��?���#� �*�#"�� ���#>����( &��"������( ���������. `�� �����%���� 
�����', $�� �� ���% �����������#% ���������*% ���� Al ����� �#��"�( ����?������#( ���*�, 
��� ��(������ "�����!� � �����%���� ��K����<�* &��"�����#% �/��"�� �������% ������. 

��* "�����K�"�<�� ���� ��*�� �'=��������� ���$���� ����� ����$��� ����>���* "�����-
$��"�( &���!�� " &��"�������' ���*�' G(r�)/�(r�). �� ������>���* �����������( G(r�) � �(r�) 
����'��, $�� ��� ���������*�� ��/�( ���' ��"�����( "�����$��"�( &���!��, ���%��*=�(�* �� 
���� &��"����. ��* "��������#% ��*��( �� ����$��� ����� 0,3—0,4, � ��* ��*��( ��?�' �����-
�� � ���"�#�#�� �/���$"���� ��� ��?�� /#�� '����$��� �� �����<# � /����. �� ����#% 
��/�. 2 �����, $�� � �����������#% ����"'��% ����>���* G(r�)/�(r�) ��*��( Al—N �����*)��* 
� �������% �1,3�1,8.  

�� ����$��� G(r�)/�(r�) ���� �� ��/� �=� �� *��*���* �������$��( %���"�������"�( ���� 
��*��. �����"� �����"�)� ���'�<��, "�!�� &��"������* ��������� �(r�) � "����$��"�( ��$"� 
(3, –1) ����"� � ����������� �� ���$���*��, %���"����#�� ��* "��������#% ��*��(. ;���"� �� 
�/���)���( ����$��� � ��� ��� ��/������#% ���$���* �����<# x���� 	1 – 	3. �� ��������� 
� 2z(r�) > 0 � ����>���� |	1,2(����)|
	3 < 1. +�� ��"�� ������������� &��"������( ��������� "�-
����$��"�* &���!�*, ���%��*=�*�* �� ���� &��"����, ��?�� /#�� ����"� � G(r�)/�(r�) �'=���-
����� /���>� �����<# [ 23 ]. +�&���' ���/%����� ����������� �=� ���' ������!�$��"') %�-
��"�������"' ��*�� — ����$��' ��"�����( ��������� �/=�( &���!�� E e(rc) � "����$��"�( ��$-
"� (3, –1). � ����#% � ���-���-��������#% ��*��( E e(rc) � � 2z(r�) � &��( ��$"� ����?������#,  
� ����>���� G(r�)/�(r�) /���"� " �����<� ��� ����#>��� ��. � "��������#% ��*��( ��� ����#� 
����$��# ����<������#, � ����>���� G(r�)/�(r�) ����� 0,3—0,4. ��"���<, �'=����')� ��*��, 
"����#� �����* ������� �� " ������', �� "� ������' ����������' ���'. � &��% ��*��( � "����-
$��"�% ��$"�% (3, –1) � 2z(r�) > 0, E e(rc) < 0, |	1,2(����)|
	3 < 1, � G(r�)/�(r�) � 1. +� "�����K�"�<�� 
�. t�(���� — &�� ��" ���#����#� ������?'��$�#� ��*��� [ 23 ]. 

+��'$����* ���� ����"'������ ����$�� ������!�$��"�% ���������� ��*��( Al—N %���"-
����� ��* ��*��( ��?�' ������� � ��" ���#����#�� ���"�#�#�� �/���$"���� (����#� ��� ���-
���-��������# ��*��). �����!�$�#� ����"'������ ������!�$��"�% ���������� /#�� ���'$��# 
��* ��*��( Al—H ����"'�# AlH (1�+) � Mg—O � MgO (1�+). ; "����$��"�( ��$"� (3, –1) ��*�� 
Al—H �����( ����"'�# ����$��� �(r�) ����� 0,0743, � 2�(r�) — 0,1883, ����>���� |	1,2(����)|/	3,  
–0,2646, G(r�)/�(r�) –0,981, G(rc), V(rc) � E e(rc) — 0,0729, –0,987 � –0,0258 ��������������. ��* 
��*�� Mg—O �(r�) ����� 0,0903, � 2�(r�) –0,6506, ����>���� |	1,2(����)|/	3, –0,1504, G(r�)/�(r�)  
–1,8711, G(rc), V(rc) � E e(rc) –0,1689, –0,1752 � –0,0126 [ 23 ]. 
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������ ��#� ����$��# ������!�$��"�% ���������� %���"����# ��* ��*��( N—�. `��"-
������* ��������� �(r�) � "����$��"�% ��$"�% (3, –1) &��% ��*��( � 3 ���� /���>� �����!�$�#% 
����$�� ��* ��*��( Al—N, � ���$���* ���������� &��"������( ��������� � 2�(r�) — ����<�-
�����#. ����>���* G(r�)/�(r�) ��)�' �0,4. �/=�� ��������� &���!�� E e(rc) � "����$��"�% ��$-
"�% (3, –1) /���>� $�� �� ���*��" ����#>�)� �����!�$�#� ����$��# ��* ��*��( Al—N. +���� 
���� ����$�#( ������ "��������#% ��*��(. 

���'�����# ������!�$��"�% ���$���� �$��� %���>� �������*��* � ����#��, ���'$���#�� 
������� NBO (������������ ���!����� NBO 5.G) [ 24 ]. ��* ����'�����#% ��/�����(� ��*��( 
Al—N %���"����# ���"�� ����$��# ������������( (�� 1,97 �� 1,87), ���#( �"��� �� Al (�� 
11,5 �� 5,5 %) � /���>�* �����<� ���*��� ������ ��)����* � �����. �����>���� "���������( 
�������*)=�( ��*��( Al—N � '����$���� �% ���*������ �/'�������� ��������� &��"������( 
��������� � NBO ��*��( N—� � ����������#% &��"�����#% ��� ������ ����� �� ����#%�*)-
=�� NBO* ��*��( Al—N (������������ ��������% ���#>��� �� 0,03—0,09 � ����#% ����"'-
��%). NBO ����( "����"�( ��*�� Al—N � �*�' �����������#% ����"'� (VI) ��?�� /#�� �����-
�� "�": 

�AlN = 0,301(sp2,28)Al + 0,943(sp1,33)N,  
�AlN* = 0,943(sp1,33)Al – 0,301(sp2,28)N.  

;"��� �� ��)����* � NBO &��( ��*�� �������*�� 9,1 %, � ������������ — 1,976. ��* NBO 
����( �� ���#% �����#% ��*��( Al—N (� X) ����/��� ?� �������� �#!�*��� ����')=�� �/��-
���: 

�AlN = 0,235(sp1,48)Al + 0,972(sp4,86)N,  
�AlN* = 0,972(sp4,86)Al – 0,235(sp1,48)N.  

;"��� �� ��)����* � NBO &��( ��*�� �������*�� 5,5 %, � ������������ — 1,898. 
; ��/���% [ 25—29 ] /#�� ��"�����, $�� ��?�' ����$����� ������!�$��"�% ����������  

� "����$��"�% ��$"�% (3, –1) �'=����')� �����#� "�����*<����#� �����������. 
�" ��������, 
��/������#� ���$���* !������� �(rc) 	1 – 	2 %���"�����')� ������� ������$��!� �?���* &��"-
������( ��������� � "����$��"�( ��$"� r�. Q�� /���>� &�� ����$���, ��� �#>� ���?�� /#�� 
��������� �����<������( &���!�� V e(rc). ��* ��������#% ��*��( � ��* ��*��( ��?�' �������  
� ��"�#�#�� &��"�����#�� �/���$"��� �� ����#� [ 25, 28 ] ��?�' ����$����� 	1,2(�����.)  
� V e(rc) �'=����'�� ����(��* �����������. ��/�������� ���$���* !������� �(rc) – 	3 *��*���* 
%���"�������"�( ����*?���* &��"������( ��������� �� ��?������( �����%����� � ������' "�-
?��!� �� *��� ������ �/���')=�% ��*�� � ���?�� /#�� ��������*���� � ����$���( ��������� 
"�����$��"�( &���!�� � "����$��"�( ��$"� G e(rc). � ����� ��* '���*�'�#% �#>� ����� ��*��( 
��?�' ����$����� 	3 � G e(rc) �#����*���* ������* ����(��* ����������� [ 25, 28 ]. ��* ��-
/���>�% ���������� ��������* ���� ��*��( (�0,03�0,05 Å) &��"������* ��������� �(rc) � "����-
$��"�( ��$"� (3, –1) ��*�� ����(�� ������� �� �� ����#. ��* ���������� �0,1 Å &�� ����������� 
���/��?����* " &"������<������( [ 28 ].  

t#�� ��������� ����������, �#����*)��* �� &�� ����������� ��?�' ����$����� ���'$��-
�#% ���� ������!�$��"�% ���������� � "����$��"�% ��$"�% (3, –1) ��*��( Al—N �����������#% 
����"'�. 
�" �"�������, ��?�' ����$����� 	1,2(�����.) � V e(rc) ��*��( Al—N �����������#% 
����"'� �'=����'�� ����(��* ����������� (��. ���. 3, () : 

V e(rc) = 0,784	1,2(�����.) + 0,158     ("�&KK�<���� "�����*<�� 0,996).  
�����!�$��* ����������� �'=����'�� � ��?�' ����$����� 	3 � G e(rc) (��. ���. 3, )): 

G e(rc) = 0,186	3 – 0,003     ("�&KK�<���� "�����*<�� 0,995).  
�� ���. 3, * �����������# !��K�"� ����(��( � &"������<������( ����������� dAl—N �� 

�(rc). ��������$��"�( ������ ��"����, $�� ������"�������$�#� ��"������* ��* ����(��!� ��� 
/��?���* �������� ����� /���>�, $�� ��* &"������<������!� � ��������� �'$>� ���%���� 
��* �������* ��>�% ����#%. `��!� � ��?�� /#�� �?�����, ���"���"' �������� ��������* 
���� ��*��( Al—N � ����"'��% �����������#% ���������( �������*�� �0,22 Å. 
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���. 3. x��K�"� "�����*<����#% �����������( ��?�' ����$����� ������!�$��"�% ���������� � "����- 
                                        $��"�% ��$"�% (3, –1) ��*��( Al—N �����������#% ����"'� 

 
; ��"�)$���� ����� ������ %���� /# �#������ /��!��������� �.�. x������"��' � �!� ���-

�'���"�� (
���$��"�( K�"'����� �x� ��. �.;. ����������) �� �������������� ���!����# 
PC GAMESS-Firefly, �������������( ��* ����������#% �#$������(; �'"�������' � ����'���-
"�� ��?������������!� �'���"����)�����!� <����� — �� �������������� �#$���������#% 
���'���� <�����, ".%.�. �.;. ;���!?�����( (��`�� ��� ��. �.�. �����*����) — �� ������-
�������� �����?����� ������������* ��������( ������ 
��/���?�"�!� /��"� ���'"�'��#% 
����#%. 
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