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��������� ��������-���������� ���!�������� ��"������#� ���$���% ������!��-
&��������!�' CX3 (X = H, F, CH3) � ���+!����� �-����������� ������% � ��!/6�%. ���-
���7 �7+�!���7 +� +��#����� GAUSSIAN-03 �������� HF � DFT/B3LYP � ��+�!/&�-
������ ��!%���������� :;;������7� ������7� +�����+����6��!�� � ��!�����-��"�-
:��+������7� <�&���� #�"����7� ;"��6�'. ��!"���7 ���!��������� �7��>���% V(�), 
�+��7��?$�� �&������� +����6��!/��' :���#�� +�� ���$���� #�"++ �3. ����&���, 
��� ���$���� #�"++ CH3 � CF3 ��>�� <7�/ �+����� +����7� +����6��!�� ���� 
V = V0/2 + V3cos(3�), � �� ����% ��� �!% �+�����% ���$���% 	��	-<"��!/�7� #�"++ ��-
�<������ ��+�!/&������ <�!�� �!�>��' ;"��6�� V = V0/2 + V3cos(3�) + V6cos(6�). �� 
��������� +�!"����7� �7��>���' V(�) �7���!��7 :;;������7� &������% ��������7� 
"#!�� �:; +������� #�"++ �3 �!% ��&!���7� ���+����"�. ����&���, ��� +�!"����7� �� 
��������� ��������-���������� �������� �:; <!�&�� � ��!������, +�!"����7� � :!��-
�����#��;������� :��+���������. 
 
� � & " � � ' �  ( � � � �: �-���������7, �6���!�6������7, #����;����6���!�6������7, 
��+���!��!�������7, ��"������� ���$����, ��������-���������� ������7, :!�������-
#��;�%. 

 
�-���������7 ����!!�� � +��!����� ����% %�!%!��/ �<J����� <�!/K�#� ���!� ���"��"�-

�7� ���!�������'. ��!"����7� �!% :��� ���+!����� :!�������#��;������� ����7� +�&��!�!� 
"��������/ �<$�� &������������� �������% ��!��"! <��-�-����������� d-����!!�� +����#� 
+��������#� �%��, sp-����!!��, � ���>� 	���-���+!����� �MO. Q ��%&� � K������ ���������� 
�����+��6�������' ������� � +������" ���"��"��7� ���!�������' �"$�������� "��!���!�% 
�<J�� ������������� ��<��, +���%$���7� �&"����? ���+!����� � <�!/K�� ���!�� ������. 
O��+��������!/�7� � ����������7� ��������-��������� ���"��"��7� +�������7 �-��������-
��� � �������� ����K� ��#!��"?��% ��>�" ��<�'. R!���7� +������������ ��>�" :��+������-
��� � ������' %�!%���% &������!/��� ��&!���� "#!��, ��%&����� � ��������7� ���>����� ��-
����!��-&��������!�' � ��!���7� ;��#������ :��� ��!��"!. 

Q ��<!. 1 +�������7 &������% :;;������7� ��������7� "#!�� +������� �:; #�"++ �3, +�-
!"����7� +�� :!�������#��;������� ���!�������%� <��- � 	���-�-����������� ��&!���7� ��-
��!!��, � ���>� ����������"?$�� ��!����7, +�!"����7� +�� ��������-���������� �������� 
�!% :��� >� ���+!�����. ��>�� �������/ � <�!/K������ �!"���� ���������� ��!/��� �����>-
����� ��!���� �:��+ � �����. ��&��6� &������' "#!�� �:��+ � ����� �� %�!%���% "������!/��' � ��!" 
��&��#� ;�&������#� ��7�!� :��� ��!����. V�!� +�!"����7� �& ��������-���������� ��������  
 

                                                                 
* E-mail: girichev@isuct.ru 
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	 � < ! � 6 �  1  
"������� 	��������� ����� ���	������� ���#���! ���

 �3 � �-����	���	�� ��	����� 

�-��������� �:��+ � T, K < ����� a �������"�� 

Zn(acac)2 
 

32,7(4,8)  
[rh1] 

376(5) 0,0 
(B3LYP/cc-pVTZ) 

[ 22 ] 
 

Mg(acac)2 1,6 � 631(10) 1,6  
(MP2/6-311+G(d,p)) 

[ 26 ] 
 

Sc(acac)3 36,4(6,3) 
[r�] 

428(5)  [ 10 ] 
 

Sc(hfa)3 19,8(1,7) 
[rh1] 

310(5) 0,9 
(B3LYP/ VTZ) 

[ 11 ] 
 

Gd(hfa)3 0,8(5,6) 
[rh1] 

556(5) 0,0 
(HF/ SBK, 6-31G*) 

[ 27 ] 
 

Dy(hfa)3 20,7(3,1) 
[rh1] 

494(5) 0,0 
(B3LYP/ ECP, 6-31G*) 

[ 28 ] 
 

Ho(hfa)3 18,8(2,6) 
[rh1] 

460(5) 0,0 
(B3LYP/ ECP, 6-31G*) 

[ 28 ] 
 

Er(hfa)3 20,3(2,8) 
[rh1] 

454(5) 0,0 
(B3LYP/ ECP, 6-31G*) 

[ 28 ] 
 

Yb(hfa)3 17,7(2,1) 
[rh1] 

457(5) 0,0 
(B3LYP/ ECP, 6-31G*) 

[ 28 ] 
 

Ga(hfa)3 21,5(1,1) 
[ra] 

416(13) 0,2 
(BP86/ 6-31G*) 

[ 29 ] 
 

In(hfa)3 18,9(1,2) 
[ra] 

426(12) 0,4 
(BP86/ 6-31G*) 

[ 29 ] 
 

Ba(thd)2 21,6(3,3) 
[r�] 

761(5)  [ 30 ] 
 

Sr(thd)2 35,9(3,3) 
[r�] 

711(8)  [ 31 ] 
 

Ga(thd)3 14,5(1,3) 
[r�] 

381(10)  [ 32 ] 
 

Sc(thd)3 28,8(0,9) 
[r�] 

409(8)  [ 33 ] 
 

La(thd)3 9,1(2,5) 
[r�] 

480(7) 0,5 
(B3LYP/ ECP, 6-31G*) 

[ 34, 35 ] 
 

Er(thd)3 12,7(1,1) 
[r�] 

409(5) 0,2 
(B3LYP/ ECP, 6-31G*) 

[ 35, 36 ] 
 

Nd(thd)3 4,6(1,2) 
[r�] 

435(9) 0,5 
(B3LYP/ ECP, 6-31G*) 

[ 35 ] 
 

Yb(thd)3 9,1(0,8) 
[r�] 

394(6) 0,5 
(B3LYP/ ECP, 6-31G*) 

[ 35 ] 
 

Lu(thd)3 22,1(2,2) 
[rh1] 

408(7) 0,3 
(B3LYP/ sdd, 6-311G*) 

[ 37 ] 
 

 
 

 

� � — "#�! +������� #�"++ �3 �� +�!�>���%, � ������� ��%&/ �X—, !�>�$�% � +!������� ��!��-
��#� ��!/6�, �&��!��%��� ��%&/ �—�r !�#����; �:��+ �+����!��7 +�� �����+����6�� :!�������#��;�-
������ ����7� (� ��������7� ���<��� "��&���, � �������� ����' ���"��"�7 +������!�% ���!�& ��
); 
����� — +�!"���7 � ��������-���������� ��������. 

< 	��+����"�� :!�������#��;������#� :��+��������. 
� z����������7� &������%. 
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"#!7 ����� �����%��% � ����������' ���"��"�� ��!��"!7, �� :��+��������!/�� �+����!%��7� 
�:��+ �!��"�� ������/ �� +���������� ����������' ����!�, � ��!�������, � �+����!����' ���� 
�� ���<���7�� �� +��%�!���% �������� ��������7� ��!�<���' #�"++ �3. �������, ��� :!��-
�����#��;������ �+����!%��7� ��!����7 �:��+ &����%� �� ����7 ���"��"���#� ���!�&�. V�!� 
�����+����6�% ��;���6�����' ������7 +��������% � �������� rg �!� ra � ��� ��� %�!%?��% 
��&������7��, �� +�!"����7� � ��&"!/���� ��!����7 %�!%?��% ���������� �������� � ��� 
�"$��������� ��!���?��% �� ���������7�, ��� �7K� ���+����"�� :��+��������. V�!� � ���"�-
�"���� ���!�&� �������7� +�������7 �7��"+�?� ��� &������7� � "�������� ������% � �����-
��� ra, �� +�!"����7� ��!����7 +�-+��>���" ���&7��?��% &����%$��� �� ���+����"�7, �� +�� 
:��� "�������?� %��7' ;�&������' ��7�!. V�!� ���"��"�� ��!��"!7 �+��7�����% � �������� 
r� �!� rh1, �� +�!"����7� ���"��"��7� �������������� ���?� ��7�! ���������7� � #��������-
���� +��<!�>���� � ��!>�7 ��!����/�% �� ���������7� re ��!/�� �� ��#����������"? +�-
+����", +����!/�" #�����������% +�+����� � ��>J%����7� ������%��%� � ����' ����� ���!�&� 
;����!/�� "�����. M������!/��� ��!���� �:��+ � ����� (��. ��<!. 1) ��>� � �!"��� �����+����6�� 
:��+��������!/�7� ����7� � �������� r� �!� rh1 +���&7����, ��� #������������ +��<!�>���� 
�+��7���� ��������7� ��!�<���%, ��%&���7� � +�������� #�"++ �3 � �-�����������, �������-
����� ���������, +����!/�" ����7� ��!�<���% �� %�!%?��% ��!7��.  

M������, ��� � ������ :!�������#��;������� ���!�������%� +�!�>���� ������!��-
&��������!�' �3 � ��!��"!�� �-����������� +������!��/ ;����������7� [ 1—7 ]. ������ 
�!% #�"++ �H3 +���+�!�#�!��/, ��� ��%&/ C—�, !�>�$�% � +!������� ��!����#� ��!/6�, �&��!�-
�%��� ��%&/ C—� !�#���� (��������7' "#�! +������� CH3 � = 60�). �!% #�"++ CF3 +���+�!�#�-
!��/ :���#�������� <�!�� �7#����' ���;�#"��6�% � � = 0� (��%&/ C—F, !�>�$�% � +!������� 
��!����#� ��!/6�, �&��!��%��� ��%&/ C—�r !�#����).  

Q �%�� ��<�� +���+������!��/ +�+7��� �+����/ ��"������� ���$���� #�"++ �3 �� ����-
����� :!�������#��;������� ����7�. ��� �&"����� ���+!���� Er(thd)3 �������� [ 8 ] <7!� ���-
�������7 ��� ����!� �������% !�#����, � �����7� ��%&/ �X—�(�3), !�>�$�% � +!������� ��-
!����#� ;��#�����, �&��!��%��� !�<� ��%&/ C—� (� = 60�), !�<� ��%&/ C—�r !�#���� (� = 0�). 
���!"�K�#� >� ��#!���% � :��+��������� "��!��/ �����#�"�/ +�� ��+�!/&������ ����/�' ��-
��!�, "���7��?$�' �<� �+�����7� �7K� ���;����6�� � ����7� �����. �� ��������� :��#� 
<7! ���!�� �7��� � ���<����� ���$���� 	��	-<"��!/�7� #�"++. �����7 [ 8 ] +���+���%!�, 
����� ��#�, +�+7��" �����+���������/ :��+��������!/�7� ����7� � "����� +����6��!/��' 
;"��6��, +�!"��� +�� :��� �"!��"? ��!����" <��/��� ��"������#� ���$���% 	��	-<"��!/-
�7� #�"++. 

�����7 [ 5—7 ] �!% �+����!���% <��/��� ���$���% #�"++ CF3 � ���+!����� #����;���-
�6���!�6�������� ��+�!/&���!� �����!/�� <�!�� �!�>�7' +�����, +���+�!�#�?$�', ��� ���-
$���� ��>��' #�"++7 CF3 ��>�� ������������/ ��&������� �� ���� ��"#��, � �!% "���� ��"�-
�����#� ���$���% +�� ������� ������������' ;"��6�� +���������' ��!��"!%���' ������!%?-
$�' ������������� �����%��% :!�������� +�������� �������������% ����!/, � ������' �����-
���7' "#�! �!% ��>��' �& K���� #�"++ CF3 ��>�� +�������/ &������% !�<� � = 0, !�<� 
� = 60�. Q�!����� <��/��� ��"������#� ���$���% #�"++ �F3 � :��� �!"��� ����� ��7�! ��&��-
67 +����6��!/�7� :���#�' ��!��"!7 +�� :��� ��"� ��&��>�7� +�!�>���%�. Q�!����7 +����-
6��!/�7� <��/���� ��"������#� ���$���% ���;�������!/�7� #�"++ <7!� ��'���7 ����7��: 
0,65(18) �!% �u(hfa)2 [ 6 ], 1,10(20) �!% Al(hfa)3 [ 5 ] � 0,80(15) ���!/��!/ �!% �r(hfa)3 [ 7 ]. ����-
��, ���� �����7 [ 5, 7 ] ������?�, ��� :��� ��!������ �� �!��"�� +�������/ �!�K��� <�!/K�#� 
&������%, ��� ��� +���<�"? ����!/ ��>�� ������/ !�K/ +���7� +��<!�>����� � �+�����? 
��"������#� ���$���% CF3-#�"++. 

�� ������' �������� �+����!%!�% <��/�� ��"������#� ���$���% (V0) 	��	-<"��!/�7� 
#�"++ � ���+!���� Cu(thd)2 [ 9 ]. ��'����, ��� :!�������#��;������� ����7� ������?� ��!���-
�� V0 � 1,4 ���!/��!/. 

�!% ���+!����� Sc(acac)3 � Sc(hfa)3 ��!����� +����6��!/��#� <��/��� ���$���% &������-
��!�' � !�#����� <7!� �6����� �� ��������� &������' :;;������7� "#!�� +������� #�"++ �3,  
 



����V��Q���V �	��
	��\ � O�V�RV	�
� �-��
V	���	�Q.  XVII  249

$��. 1. ���"��"�� �-����������� ��!/6�% � ������%. 
=H (�6���!�6������7 — acac), =F (#����;����6���!�6������7 — hfa),  
                                 =CH3 (��+���!��!�������7 — thd) 

 
�+����!���7� � :!�������#��;������� ���!�������%�: 
� = 36,4(6,3) �!% Sc(acac)3 [ 10 ] � � = 19,8(1,7)� �!% Sc(hfa)3 
[ 11 ]. �!% �+�����% ���$���% #�"++ ��3 � CF3 +������!� 
+����"? +����6��!/�"? ;"��6�? ���� V = V0/2(1 – cos3�). 
�6�����7' <��/�� ��"������#� ���$���% ����!/�7� #�"++ 
� ��!��"!� Sc(aa)3 ������!%�� V0 = 0,65(65) ���!/��!/. O��+�-
�������!/�� +�!"������ &������� � �!% Sc(hfa)3 ���������-
�"�� <��/��" V0 = 1,1(0,2) ���!/��!/.  

}�!/? �����' ��<��7 %�!%���% ���!�������� +��6����� 
��"������#� ���$���% ������!��-&��������!�' —CX3 � �-
����������� +���������� ��������-���������� �������� �� 
+������ <��- � 	���-���+!����� � 6�����!/�7�� ������� 
Ca � Sc �������������� (���. 1) � � ���<�!�� ����� ��+�!/-
&"��7�� �� +������� ������!���-&��������!%��: �3=CH3 (�6���!�6������7 — acac), �3=CF3 
(#����;����6���!�6������7 — hfa) � �3=C(CH3)3 (��+���!��!�������7 — thd). 

����	
�� ��	
����-���������� �	������ � �� ����)�	��� 


�������-���������� ������7 �!% ���� K���� ���+!����� �7+�!���7 � ��+�!/&������� 
+����� +��#���� GAUSSIAN-03 [ 12 ] � +��<!�>���%� �����—z��� (HF) � ������ ;"��6��-
��!� :!��������' +!������� DFT (B3LYP). Q� ���� �������� �!% ������ �, �, � ��+�!/&���!� 
��!����7' ��"�:��+����6��!/�7' <�&�� "&���#�—������#� (D95V) [ 13 ], �!% ������ Ca � Sc 
<7!� �7<���7 <�&��7, ��&��<�����7� K�"�#������' #�"++�', � ��+�!/&������� :;;������7� 
������7� +����6��!��: ���&���!%���������#� V��10MWB �!% �� [ 14 ] � ��!%���������#� 
ECP10MDF �!% Sc [ 15 ] (� �<��� �!"��%� 10 :!�������� �������7 � �����). 

�!% ��>��#� ���+!���� �������7��!� +��;�!/ +����6��!/��' ;"��6�� V(�) +�� +������� 
����' #�"++7 �3 � ���� K���� (� �!"��� ���+!����� ������%) �!� ���7��� (�!% ���+!����� 
��!/6�%) ������������. 	�������7� "#!7 �(�rCCXX) ���/�����!� � K�#�� 5—10� +�� �+��-
��&�6�� ���� ����!/�7� +���������. �!% ���;����6�', ������?$�� ���6������7� ������ �� 
��O V(�), <7!� �7+�!���7 ������7 ��!��7� +�!�' � ������ �����!/�7� ��!�<���'. 
���� 
��#�, �!% ����� ���;����6�' � �!"��� ���+!����� ��!/6�% +������� NBO-���!�& +�� +���$� 
+��#����7 NBO 5.0 [ 16 ], ����%$�' � ������ +��#������#� ���+!���� GAMESS [ 17 ].  

�� ���. 2 +�������7 ;"��6�� V(�), ����������7� �!% �!"���� ������������#� ���;�&��#� 
���$���% ���� #�"++ CX3. �!% ���� K���� ���+!����� ������/K�% +����6��!/��% :���#�% ��-
��������"�� "#!" +������� �(�rCCXX) = 0�, �.�. �����" +�!�>���? ������!��-&��������!�', 
��#�� ��%&/ �X—X, !�>�$�% � +!������� ��!����#� ��!/6�, �&��!��%��� ��%&/ C—�r. Q ��<!. 2 
+�������7 ���"��"��7� +�������7 �&"����7� ���+!�����, +�!"����7� � ��&"!/���� ��������-
���������� �������� �!% ���;�#"��6�', ����������"?$�� ������!/��' :���#��. ��>�� ��-
�����/, ��� #�������% "#!����-���!������#� ������� ��!����#� ��!/6� � �-����������� ��!� 
&������ �� +�����7 6�����!/��#� ����� � ��!������� !�#�����. 	��, ���<�!/K�� �&������% � 
��!������ ��>J%����7� ������%��' +�� &����� 6�����!/��#� ����� � Ca �� Sc �� +���7K�?� 
0,004 Å, � � ��!������ ��!����7� "#!�� — 2,2�. ���!?����� ������!%�� ��>J%������ ������%-
��� O O, ��#!�������� �&���%?$���% � �&�������� ��&���� ����-���+!�����<��&�����!%. 
��� &����� ������!�-&��������!% ��3 � �6���!�6����� �� CF3 ��� �!% ���+!����� ��!/6�%, ��� 
� � �!"��� �-����������� ������%, ���<�!/K�� �&������% ��<!?��?��% � ������%��%�  
C—O ("��������� r(C—O) � #����;����6���!�6�������� +� ��������? � �6���!�6��������� 
�����#��� 0,02 Å), � ���>� � ��!������ "#!�� �Cr� (� #����;����6���!�6�������� ��Cr� ���/- 
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$��. 2. z"��6�� ��"������#� ���$���% V(�) ������!��-&��������!�' � ���+!����� Ca � Sc, ���������- 
                                       �7� �!% �!"���� ������������#� ���$���% ���� #�"++ CX3 

 
	 � < ! � 6 �  2  

$���������� �����	�������� 
�����	�� ������� �-����	���	��, 
��������� � ��%��	�	�  
����	���-���������� �����	�� (��&'!������ ����	�!��! � Å, ���� � #���.)* 

�������� Ca(acac)2 Ca(hfa)2 Ca(thd)2 Sc(acac)3 Sc(hfa)3 Sc(thd)3 

HF 
r(M—O) 2,244 2,265 2,235 2,103 2,101 2,097 
r(C—O) 1,284 1,263 1,285 1,282 1,265 1,284 
r(C—Cr) 1,409 1,397 1,410 1,405 1,394 1,406 
r(C—CX) 1,510 1,534 1,540 1,507 1,531 1,535 
r(O O) 2,777 2,711 2,745 2,663  2,618 2,634 
�OMO 76,4 73,5 75,8 78,6 77,1 77,8 
�MOC 135,4 136,5 136,5 136,2 136,4 137,3 
�CCrC 124,3 119,6 124,5 122,3 118,2 122,4 
�OCCX 116,1 114,1 114,9 116,1 114,1 114,8 

B3LYP 
r(M—O) 2,224 2,243 2,216 2,094 2,091 2,090 
r(C—O) 1,307 1,289 1,308 1,305 1,290 1,307 
r(C—Cr) 1,420 1,410 1,420 1,416 1,406 1,416 
r(C—CX) 1,519 1,543 1,549 1,515 1,540 1,545 
r(O···O) 2,792 2,766 2,792 2,703 2,670 2,677 
�OMO 78,7 76,1 78,1 80,4 79,3 79,6 
�MOC 134,0 134,9 135,1 135,1 134,9 136,1 
�CCrC 125,2 120,7 125,4 123,0 119,3 123,2 
�OCCX 116,3 114,6 115,1 116,2 114,6 114,9 

 
 

 

* �!% ���� +��������7� ���;�#"��6�' ��!����� "#!� � = 0� . 
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	 � < ! � 6 �  3  
(	����	����! )�����! 	* (���!/��!/) ���+����/�� ������� MLn 

HF B3LYP HF B3LYP 

��!��"!� 
+������  
����'  

#�"++7  
�3 � 

+������  
����  

#�"++  
�3 < 

+������ 
����' 

#�"++7 
�3 � 

+������ 
����  

#�"++ 
�3 < 

��!��"!� 
+������ 
����' 

#�"++7 
�3 � 

+������  
����  

#�"++  
�3 < 

+������  
����'  

#�"++7  
�3 � 

+������ 
����  

#�"++ 
�3 < 

Ca(acac)2 0,62 2,68 0,57 2,40 Sc(acac)3 0,71 4,57 0,62 3,96 
Ca(hfa)2 0,97 4,25 0,74 3,18 Sc(hfa)3 1,01 6,62 0,73 4,72 
Ca(thd)2 0,87 4,00 0,72 3,28 Sc(thd)3 0,95 6,50 0,71 4,91 

 
 

 

� Q �����' ���;����6�� ���� �& ��������7� "#!�� �(Cr—�—�X—X) = 60� (��%&/ �X—, !�>�$�% 
� +!������� ��!����#� ��!/6�, �&��!��%��� ��%&/ �—�). Q ����!/�7� #�"++�� �3 ��%&/ �X—, !�>�$�% 
� +!������� ��!����#� ��!/6�, �&��!��%��� ��%&/ �—�r. 

< Q �����' ���;����6�� &������% ���� ��������7� "#!�� �(Cr—�—�X—X) = 60� (��%&/ �X—, 
!�>�$�% � +!������� ��!����#� ��!/6�, �&��!��%��� ��%&/ �—�). 
 
K� �� 3,7—4,7�). M����� ��3 �� �(��3)3 �� +������� � ���!/ �"$�������7� �&������%� ���"�-
�"��7� +��������� � ��!����� ��!/6�.  

���"��"�� ���+!���� MLn (M = Ca, Sc; L = acac, hfa), � ������' ���� �& ������!��-&����-
����!�' CH3 �!� CF3 ���+�!�>�� ���, ��� ��%&/ �X—X, !�>�$�% � +!�������, �&��!��%��� ��%&/ 
C—� ��!����#� ��!/6�, ����������"�� ���!���' ����� +����#� +��%��� �� +���������� +����-
6��!/��' :���#��. ��� +������� ���� #�"++ �3 �� �(�r—C—CX—X) = 60� #�������% ���-
+!���� ����������"�� ���!���' ����� ��������#� +��%��� (�!% Ca(acac)2 � Ca(hfa)2) �!� K����#� 
+��%��� (�!% Sc(acac)3 � Sc(hfa)3). 

������7 �!% ���+!����� ��+���!��!��������� +���&�!�, ��� ��"������� ���$���� 	��	-
<"��!/�7� #�"++ (+������ ���' #�"++7 �(��3)3 ��������!/�� ��%&� C—�X) ����� <�!�� �!�>-
�7' ��������, ��>�!� ���$���� ����!/�7� � ���;�������!/�7� #�"++. �����6��!/��% ;"��-
6�% ��"������#� ���$���% #�"++ �(��3)3 ����� ��� !���!/�7� �����"��, ����������"?$�� 
��������7� "#!�� �(�r—C—�X—C(H3)) = 0 � 60�, +����� +��!�����" �������� <�!�� �7����% 
:���#�%. R������������% ���;�#"��6�% ���+!���� Ca(thd)2, � ������' ��� &������% �(�r—C—
�X—C(H3)) ����7 45�, ����������"�� ���!���' ����� ��������#� +��%��� �� ��O. Q �!"��� 
���+!���� Sc(thd)3 ���;�#"��6�% � �(�r—C—�X—C(H3)) = 45� ����������"�� ���!���' ����� 
K����#� +��%���.  

Q�!����7 ��������!/�7� :���#�' ���;����6�' �&"����7� ���+!����� 	E = E(� = 60�) – 
– E(� = 0�) +�������7 � ��<!. 3. �����!/�� <�!�� �7����� &������% <��/���� �!% ���+!����� 
������% ��#"� �������!/�������/ � <�!�� &������>����� ���$���� ������!��-&��������!�'  
� 	���-���+!����� �&-&� <�!/K��, ��>�!� � <��-���+!�����, ����������� &���"�����'. ����-
��, � 6�!��, ��>�� #������/ � ����������' ������������������ ��!���� +����6��!/�7� <��/-
���� ���$���% #�"++ CH3, CF3 � �(��3)3 � ��!��"!�� �-�����������. �!��"�� �������/, ��� �� 
���� �!"��%� ��!����7 +����6��!/�7� <��/����, +�!"����7� �!% ������������#� +������� 
���� #�"++ ������!��-&��������!�', <!�&�� � ���7���������' � ���+!����� Ca � K����������' 
� ���+!����� Sc ��!����� <��/���� ���$���% ����' #�"++7 �3 (��. �!% +������ ���. 3 � ���-
�7� ��<!. 3). O�� +�&��!%�� &��!?���/, ��� ���$���� ������!��-&��������!�' CH3, CF3, 
C(CH3)3 ��� � <��-, ��� � � 	���-���+!����� %�!%���% +���������� ��&������7�. 
 :���" �7��-
�" +������� � ��� ;���, ��� +����6��!/��% :���#�% +�� ���$���� #�"++ �3 � !�#���� ���%��-
�% ��&������� �� ��+���!���% ���$���% #�"++ (�.�. ��� #�"++7 �3 � !�#���� ��#"� ���$��/�% 
����� �<��&��, ���<7 !�#��� � 6�!�� ������%! ��������? �2 !�<� �s). 

����������% #�������% ���+!����� CaL2 � ScL3 (L = acac, hfa, thd) �������� ��������� D2d 
� D3 ��������������. ��� :��� ��!��"!7 CaL2 ���?� 4 ��"��!/�7� ��!�<���% 
rot, ��%&���7�  
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$��. 3. z"��6�� ��"������#� ���$���% V(�) ��-
                   ����!��-&��������!�' �3: 
� — ����������7� ������� HF �!% �!"���� �������-
�����#� ���$���% ���� ���7��� #�"++ C�3 (I) � ���-
$���% ����' #�"++7 CH3 (II) � �6���!�6������� Ca; 
� — ����������7� ������� B3LYP �!% �!"���� ����-
��������#� ���$���% ���� K���� #�"++ CF3 (I) � ���-
$���% ����' #�"++7 CF3 (II) � #����;����6���!�6���-
���� Sc; � — ����������7� ������� HF �!% �!"���� 
������������#� ���$���% ���� ���7��� #�"++ �(��3)3 
(I) � ���$���% ����' #�"++7 �(��3)3 (II) � ��+���!��!-
                                       �������� Ca 

 

 
 

$��. 4. ����������7� (HF) &������% V(�) (�����), 
� ���>� ;"��6�� ���� V = V0/2 + V3cos(3�) +
+ V6cos(6�) + V9cos(9�) + V12cos(12�) (�+!�K�7� 
����7�), V = V0/2 + V3cos(3�) (+"������7� ���-
�7� � �!"��%� � � �) � V = V0/2 + V3cos(3�) +
+ V6cos(6�) (+"�������% �����% � �!"��� �), +�-
!"����7� �!% � — Sc(acac)3 (���$���� ����' 
#�"++7 CH3), � — Ca(hfa)2 (���$���� ����' #�"+-
+7 CF3) � � — �a(thd)2 (���$���� ���7��� #�"++ 
                                   �(��3)3) 

 
� +�������� #�"++ �3 ��������� 72, "1 � *. ����/ ��!�<���' 
rot � ��!��"!�� ScL3 �����%��% 
� ��+�� ��������� 71, 72, 2*. Q ��<!. 4 +�������7 &������% ������, ���<�!/K�' ��!�� � ����-
�7� ����%� ��"��!/�7� ��!�<���% 
rot (��!�� � ��!����" +����6��!/��' :���#�� �����!/�7� 
��!�<���' �� ��������7� ��������� ��������� +� +��#����� Shrink [ 18—20 ]), � ���>� �� ��-
����������� � �
� � �
�. 
�� ����� �& ���!�&� ���+����!���% +����6��!/��' :���#��, ��� 
��!�<���% %�!%?��% � ����������' ���+��� ���K���7��, � ���/ ��>�� ���� !�K/ �< �� +��-
��"$��������� ��������� � ��������7� ��"������� ��!�<���!/�7� �����������.  
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	 � < ! � 6 �  4  
9��	�	� ��������� � ��������� MLn �� %����	����� ������� 
rot — ���	����� ��������� ���

 CX3 

HF B3LYP 

��!��"!� 
rot, ��–1, 
(���������) Erot, � % ������������/ 

� �
�, ��/��!/
������������/ 
� �
�, ���. ��. < 
rot, ��–1 Erot, % ������������/ 

� �
�, ��/��!/

�a(acac)2 93 (E) 
101 (A2) 
101 (B1) 

70 
84 
84 

0,057 
— 
— 

7,4 �10–3 

— 
2,0 �10–2 

87 (E) 
95 (A2)  
95 (B1) 

68 
84 
84 

0,60 
— 
— 

        

Ca(hfa)2 23 (E) 
25 (A2) 
25 (B1) 

58 
80 
76 

1,34 
— 
— 

1,7 �10–1 

— 
9,4 �10–2 

20 (E) 
21 (A2) 
21 (B1) 

52 
76 
76 

1,25 
— 
— 

        

Ca(thd)2 29 (E) 
32 (A2) 
32 (B1) 

54 
68 
68 

0,04 
— 
— 

1,9 �10–2 

— 
8,7 �10–3 

27 (E) 
29 (A2) 
29 (B1) 

52 
64 
64 

1,25 
— 
— 

        

Sc(acac)3 100 (E) 
100 (A2) 
109 (E) 
109 (A1) 

70 
66 
84 
84 

1,28 
1,23 

0,011 
— 

1,5 �10–2 

— 
9,8 �10–3 

1,6 �10–2 

92 (E) 
92 (A2) 
100 (E) 
101 (A1)

69 
66 
85 
84 

1,31 
1,19 

0,018 
— 

        

Sc(hfa)3 20 (A2) 
25 (E) 
26 (E) 
26 (A1) 
28 (A2) 

18 
57 
75 
78 
18 

0,11 
0,43 

0,004 
— 

0,14 

— 
1,3 �10–1 

1,8 �10–2 

6,1 �10–2 
— 

16 (A2) 
21 (E)  
21 (E) 
22 (A1) 
23 (A2) 

12 
51 
68 
72 
12 

0,074 
0,006 
0,29 
— 

0,14 
        

Sc(thd)3 23 (A2) 
30 (E) 
32 (A1) 
32 (E) 
33 (A2) 

18 
56 
66 
66 
30 

0,26 
0,24 
— 

0,002 
0,87 

— 
5,4 �10–3 

3,7 �10–3 

2,8 �10–3 

— 

21 (A2) 
28 (E)  
30 (A1) 
31 (E) 
30 (A2) 

12 
51 
66 
60 
30 

0,25 
0,17 
— 

0,002 
0,65 

 
 

 

� Erot — ��!�� � ��!����" +����6��!/��' :���#�� �����#� �����!/��#� ��!�<���% �� ��������7� 
���������. 

< ������������/ +�!�� � �
� �7��>��� � % �� ���<�!�� ����������' +�!��7 � �+�����. 
 

������ ��>�� �������/ �7���"? ���+��/ ������������������ ������ 
rot �!% �+����!��-
�7� #�"++ �3. 
 ��>�!���?, ��&��� &������% :��� ������ � ���7����% �� ������������/  
� �
� � �
� �� +�&��!%?� ����%�/�% �� �+��������+������� +������>����� +��������7� ���-
�����.  

�	���� �++�����
�� ���� �
���

��� ��	��
�/ �	���	���-�	���������� 

����������7� ;"��6�� ��"������#� ���$���% V(�) ����' #�"++7 CX3 �!% ��>��#� �& 
K���� ���+!����� <7!� �++������������7 ��&!�>����� � �%� 

V(�) = V0/2 + V3cos(3�) + V6cos(6�) + V9cos (9�) + V12cos(12�), 
��:;;�6����7 ������#� �+����!��7 +� ;���"!��, +�������!���7� � [ 21 ]. Q ��<!. 5 +������-
�7 &������% ��:;;�6������ V0—V12, � �� ���. 4 — +�����7 +�!"����7� ;"��6�'. ��>�� ��-
�����/, ��� � �!"��� CX3 = ��3 �!� CF3 ">� ��!����� V6 ���&7�����% +����<��>��� ��!�'.  
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	 � < ! � 6 �  5  

:�)++�/���	� ��%��&���! 
�	��/������ +���/�� ���	������� ���#���! ���

 �3 � ��������� MLn  
� �!� ���� V = V0/2 + V3cos(3�) + V6cos(6�) + V9cos(9�) + V12cos(12�), ���!/��!/ 

��!��"!� V0 V3 V6 V9 V12 ��!��"!� V0 V3 V6 V9 V12 

 Q��$���� ����' #�"++7 �3  ������������� ���$���� ���� #�"++ �3  
Ca(acac)2 

HF 
B3LYP 

 
0,636 
0,564 

 
–0,310
–0,304

 
–0,005 
  0,005 

 
  –0,001 
    0,0003 

 Ca(acac)2

HF 
B3LYP 

 
2,686
2,348

 
–1,334
–1,196

 
  0,003 
  0,015 

 
–0,004 
  0,00009 

 

Ca(hfa)2 
HF 

B3LYP 

 
0,981 
0,828 

 
–0,478
–0,393

 
–0,0096 
–0,013 

 
  –0,002 
–0,0009 

 Ca(hfa)2 
HF 

B3LYP 

 
4,213
2,980

 
–2,113
–1,558

 
  0,017 
  0,050 

 
–0,008 
  0,004 

 

Ca(thd)2 
HF 

B3LYP 

 
1,248 
1,037 

 
–0,437
–0,371

 
–0,186 
–0,172 

 
0,003 

–0,0007 

 
–0,0009
–0,0002

Ca(thd)2 
HF 

B3LYP 

 
5,387
4,402

 
–2,004
–1,611

 
–0,684 
–0,614 

 
  0,013 
  0,014 

 
  0,003
–0,001

Sc(acac)3 

HF 
B3LYP 

 
0,725 
0,548 

 
–0,353
–0,304

 
–0,007 
  0,017 

 
–0,002 
  0,005 

 Sc(acac)3 

HF 
B3LYP 

 
4,439
3,850

 
–2,268
–1,972

 
  0,071 
  0,050 

 
–0,010 
–0,011 

 

Sc(hfa)3 
HF 

B3LYP 

 
1,017 
0,712 

 
–0,500
–0,357

 
–0,012 
  0,007 

 
    0,00007
    0,003 

 Sc(hfa)3 
HF 

B3LYP 

 
6,663
4,591

 
–3,292
–2,341

 
–0,025 
  0,025 

 
–0,015 
–0,010 

 

Sc(thd)3 
HF 

B3LYP 

 
1,243 
1,258 

 
–0,500
–0,390

 
–0,142 
–0,145 

 
  0,026 
–0,008 

 
–0,004
–0,039

Sc(thd)3 
HF 

B3LYP 

 
8,056
6,492

 
–3,386
–2,665

 
–0,765 
–0,709 

 
  0,143 
  0,124 

 
–0,006
  0,002

 
�+������ V(�) �!% #�"++ �(��3)3 ��>�� <7�/ ���������� ����7� � ��+�!/&������� +����6��-
!� ���� V = V0/2 + V3cos(3�) + V6cos(6�). �������, ��� ��!����� V9 � �!"��� Sc(thd)3 ���&7����-
�% ���������� <�!/K�'.  

��!"����7� �������������� �7��>���% �!% +����6��!� ���$���% V(�) ����' #�"++7 �3 
<7!� ��+�!/&����7 +�� ������� &������' :;;������7� ��������7� "#!��. 
�� <7!� +���&��� 
�7K�, ���$���� #�"++ �3 �� ���� ���+!����� MLn ��>�� +���%�/ ��&������7�. ��:���" ��-
������!/��% +����6��!/��% :���#�% ���;����6�� � +���&��!/��' �������6��' #�"++ �3 ��-
>�� <7�/ �+����!��� +����7� �"����������� ��������!/�7� :���#�' ����������"?$�� ���-
����6�' ��>��' �& #�"++ �3. Q :��� �!"��� &������� :;;�������#� "#!� ��>�� <7�/ �+����-
!��� +"��� "��������% +� ���� ��&��>�7� �������6�%� #�"++ �3 � "����� ������#� ;������ 
{�!/6���� �!% ��>��' ���;����6��: 

1 2 3 4

1 2 3 4
:; 1

1 2 3 4

exp[ ( , , , ) / ]
exp[ ( , , , ) / ]

E RT
E RT� � � �

� � � �
� � � �

� � � � 
 — �!% <��-���+!�����, 

1 2 3 4 5 6

1 2 3 4 5 6
:; 1

1 2 3 4 5 6

exp[ ( , , , , , ) / ]
exp[ ( , , , , , ) / ]

E RT
E RT� � � � � �

� � � � � �
� � � �

� � � � � � 
 — �!% 	���-���+!�����, 

E(�1,�2,�3,�4) = V(�1) + V(�2) + V(�3) + V(�4)  
�  

E(�1,�2,�3,�4,�5,�6) = V(�1) + V(�2) + V(�3) + V(�4) + V(�5) + V(�6). 
�"���������� +������!� � K�#�� +� � = 0,5� �!% ���+!����� ��!/6�% � � = 1,0� �!% ���-

+!����� ������%. 
��!"����7� ����� �<��&�� &������% :;;������7� "#!�� ��"������#� ���$���% #�"++ 

�3 +�������7 � ��<!. 6. 
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	 � < ! � 6 �  6  

;++��	����� ���� 
�����	� ���

 �3 �:;, #���. 

T, K Ca(acac)2 Ca(hfa)2 Ca(thd)2 Sc(acac)3 Sc(hfa)3 Sc(thd)3 

 HF 
300 23,8 20,7 20,2 22,9 20,3 19,4 
500 26,2 24,2 24,2 25,6 23,9 23,5 
OR    24,9 20,5 22,1 

 B3LYP 
300 24,0 22,2 21,6 24,0 22,9 21,0 
500 26,3 25,2 25,1 26,3 25,6 24,7 
TOR*    25,7 23,1 23,5 

 
 

 

* TOR — ���+����"�� :!�������#��;������#� :��+��������: 428 K �!% Sc(acac)3, 310 K �!% Sc(hfa)3  
� 409 K �!% Sc(thd)3. 

���0��
�� ����)�	��� 

Q7+�!������ ��������-���������� ���!�������� +���&�!�, ��� �������� ���$���% ����-
��!��-&��������!�' �3 � �-����������� +���������� �� &������ �� +�����7 6�����!/��#� 
����� ����!!� � ��!������� !�#����� � ���+!����. Q��$���� #�"++ �3 ( = H, F, CH3) %�!%��-
�% &������>���7�. 	�����������% �6���� �7���7 +����6��!/��#� <��/��� �+����!%���% ����� 
&��������!% , � ���>� �����!/�� ���/��"�� � &���������� �� "����% ��������-���������#� 
�������. ��������� �������/, ��� ��&������� �� :!���������6���!/����� &��������!%  � ��-
����!� ���<�!�� :���#�������� �7#����' %�!%���% ���;�#"��6�%, � ������' ��%&/ �X—X, !�-
>�$�% � +!������� ��!����#� ��!/6�, �&��!��%��� ��%&/ C—Cr !�#���� ("#�! +������� #�"++ 
�3 � = 0�). ��&������!/�7� ��!���% ��!���� ����� �� 0� (0,2—1,6�), +�!"����7� +�� ��������-
���������� �������� �!% ��!��"! �������7� �-����������� (��. ��<!. 1), ��%&��7, ����%���,  
� ��� ��&7����7� ���!��7� K"��� +��6��"�7 �+����&�6��.  

	���� �<��&��, �!��"�� +��&���/ �K�<���7�� +���%�7� � ������ :!�������#��;������� 
���!�������%� �6���!�6�������� [ 1—4 ] +�������!���% �< �������6�� ����!/�7� #�"++, � ��-
����' ��%&/ C—�, !�>�$�% � +!�������, �&��!��%��� ��%&/ C—� !�#���� ("#�! +������� #�"++ 
��3 � = 60�). ������ �!��"�� �������/, ��� �&-&� ��!�' ��������?$�' �+���<����� ������ ��-
������ �+����!���� �� +�!�>���% �� ��������� :!�������#��;������� ����7� +�������!%���% 
���������� �!�>�7�. Q���%���, :��� >� �<J%��%���% &������� ��!���� "#!�� �:;, �+����!��-
�7� �!% �6���!�6�������� 6���� [ 22 ] � ������% [ 10 ] �� ����������7� � �����%$�' ��<��� 
(��. ��<!. 6). �������, ��� �&-&� ��!�' ��������?$�' �+���<����� ������ �������� +���%��%  
� ��<���� [ 1—4 ] �������% #�+���&� �< �������6�� #�"++ ��3 �� ��#!� �"$�������� +��!�%�/ 
�� ��'����7� ��!����7 ������7� ���"��"��7� +��������� ���!�������7� ��!��"!. 

O���#��������% +���+������!/����/ ���;�#"��6�� � ��������7� "#!�� � = 0� ��>�� <7�/ 
��%&��� � ��!����� ���<7� �&������'����' #�"++ �3 � ��!���7� ��!/6��. ���������7' �!% 
���+!����� CaL2 (L = acac, hfa, thd) NBO-���!�& +���&7����, ��� �� ���� ���� �!"��%� �"$���-
�"�� &������� #�+����+�%>���� ��>�" ��%&7��?$�' ��<���!/? �(�X—X) (��%&/ �X—X !�>�� 
� +!������� !�#���� � �&��!��%��� ��%&/ C—Cr) � ��&�7�!%?$�' ��<���!/? �*(C—�), � ���>� 
��>�" ��<���!%�� �(�X—X�) (��%&/ �X—X� �� !�>�� � +!������� ��!/6�) � ��&�7�!%?$�' ��-
<���!/? �*(C—�) (��. +����� �!% Ca(acac)2 �� ���. 5, �, � � �!% Ca(hfa)2 �� ���. 6). ��� +���-
���� #�"++ �3 �� � = 60� �&������'����� ��<���!�' �(�X—X�) � �*(C—�) �������% ��������-
�� &�����7� (��. +����� �!% Ca(acac)2 �� ���. 5, �), � �� ����% ��� �&������'����% ��<���!� 
�(�X—X) �!% ��%&� �X—X, �&��!��%?$�'� ��%&/ C—�, � �*(C—�) +���������� ����&�?�. 
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����������7� &������% +����6��!/�7� <��/���� ���$���% ��>�� �������/ � ��!�������, 
+�!"����7�� +� ����7� :!�������#��;������� :��+���������. �������� [ 10, 11 ] �� ������-
��� :��+��������!/�7� &������' ��������7� "#!�� � �!% Sc(acac)3 [ 10 ] � Sc(hfa)3 [ 11 ] �+��-
��!��7 ��!����7 <��/���� ���$���% #�"++ �3 — 0,65(65) � 1,1(0,2) ���!/��!/ ������������-
��. ��>�� �������/, ��� :�� ��!����7 <!�&�� � +�!"�����' � �����%$�' ��<���. ����7' ;��� 
+������>���� ���!���7' �7��� � ��&��>����� �+�����% ��"������#� ���$���% #�"++ CH3  
� CF3 +����6��!/��' ;"��6��', �����>�$�' !�K/ cos(3�). 

�������� [ 23 ] +�� ���!�������� #����;����6���!�6����� ���>� <7!� ��������, ��� �!�-
�"?$�' �!�� �%�� V6 — +����<��>��� ��!. ��!"����7' � [ 23 ] �& :!�������#��;������� ���-
�7� <��/�� ���$���% #�"++ CF3 � #����;����6���!�6����� ����� 0,75 ���!/��!/, ��� ��������-
�� <!�&�� � &������?, ��'������" ����. �����7 [ 23 ] ������?�, ��� :�� &������� �����!/�� 
���/K�, ��� �!% ��"#�� ���������', ��!?��?$�� CF3. ��+7��� �+����!��/ <��/�� ��"������-
#� ���$���% ����!/�7� #�"++ � �6���!�6����� �& :!�������#��;������� ����7� +���+���%�� 
� ��<��� [ 24 ]. ��!"�����% ��!����� ���������#� "#!� � = 30�2� ����������"�� <��/��" 
2,5 ���!/��!/, ��� �"$�������� �7K� ��'�����#� � �����%$�' ��<���.  
 

 
 

 

$��. 5. Q&������'����% ��-
!��"!%��7� ��<���!�' � ��-
!��"!� Ca(acac)2: � � � — �!% 
���;�#"��6��, ���������-
�"?$�' "#!" +������� ��-
��!/�7� #�"++ � = 0�, � —
�!% ���;�#"��6��, �������-
          ���"?$�' � = 60� 

 

 

$��. 6. Q&������'����% ��-
!��"!%��7� ��<���!�' � ��-
!��"!� Ca(hfa)2 �!% ���;�#"-
��6��, ����������"?$�' "#-
!" +������� #�"++ CF3 � = 0�
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Q�"������� ���$���� 	��	-<"��!/�7� #�"++ (+������ ���' #�"++7 C(CH3)3 ��������!/�� 
��%&� C—�X) ����� <�!�� �!�>�7' ��������, ��>�!� ���$���� ����!/�7� � ���;�������!/-
�7� #�"++. �����6��!/��% ;"��6�% ��"������#� ���$���% #�"++ �(��3)3 �����>�� ��� ����-
�"��, ����������"?$�� ��������7� "#!�� �(�r—C—�X—C(H3)) 0 � 60�, � ��>�� <7�/ �����-
����� ����K� �+����� !�K/ <�!�� �!�>��' ;"��6��': V = V0/2 + V3cos(3�) + V6cos(6�). ���-
���"�7 +����6��!/��' :���#�� +������� 	��	-<"��!/�7� #�"++ ����������"?� ��������7� 
"#!�� �(�r—C—�X—(H3)) 45 � 75�. ��%�!���� :��� ��+�!����!/�7� ������"��� �� �����' 
+����6��!/��' :���#�� V(�) ��>�� <7�/ ��%&��� � ��!����� ����������� &���"�����' ���$�-
��% 	��	-<"��!/�7� #�"++. 	��, +�� +������� �(��3)3 �� � = 45 � 75� ������%��% ��>�" ���-
���� �������� 	��	-<"��!/�7� #�"++ � ������ ��������, ��%&���7� � ������ �r ��!����#� 
��!/6�, ������%��% #���&�� <�!�� ��������� (���!� 2,1 Å), ��� +�� ��"#�� &������%� �. ��-
�������", ��!/��� ����!������� ������ � � :��� +�!�>���� � %�!%���% +������' +�%�!���% 
��+�!����!/�7� ������"��� �� �����' V(�). ����������7� &������% +����6��!/�7� <��/���� 
���$���% 	��	-<"��!/��' #�"++7 —�(��3)3 (������?$�� ���;�#"��6�%� � � = 45�) ������-
!%?�: 0,94 ���!/��!/ (HF) � 0,74 ���!/��!/ (B3LYP) �!% Ca(thd)2; 1,01 ���!/��!/ (HF)  
� 0,80 ���!/��!/ (B3LYP) �!% Sc(thd)3. 	���� �<��&��, ��� � � �!"��%� �6���!�6�������� � #��-
��;����6���!�6��������, �!% ��+���!��!��������� ��>�� #������/ � <!�&��� &������%� <��/-
���� ��"������#� ���$���% #�"++ CX3 ��&������� �� +�����7 6�����!/��#� ����� � ���!� !�-
#����� � ���+!����. �������, ��� �������� ���$���% 	��	-<"��!/�7� #�"++ � ���+!����� ��-
+���!��!��������� �"$�������� ��!������% �� ���$���% �(��3)3, ��+�����, � 	��	-<"��!-
<��&�!� [ 25 ], #�� ���$���� 	��	-<"��!/��' #�"++7 �+��7�����% ;"��6��' ���� V = V0/2(1 – 
– cos6�) � ������"���, ����������"?$�� +������" �(��3)3 �� 30� �� +�!�>���% � ������!/-
��' :���#��'.  

��������� �������/ +�!"����7� <��/��7 ���$���% #�"++ �3 � ��!�����' ��+!���' :���-
#�� RT. 	��, �!% ���+����"� :!�������#��;������� :��+��������� �!% ���+!����� ������% RT 
c�����!%�� 0,850 ���!/��!/ (Sc(acac)3), 0,616 ���!/��!/ (Sc(hfa)3), 0,811 ���!/��!/ (Sc(thd)3), ��� 
���&������ � +����6��!/�7� <��/���� ���$���% ����' #�"++7 �3. 	���� �<��&��, +�� "�-
!���%� +��������7� :!�������#��;������� :��+��������� ��>�� ������/ ���$���� #�"++ CH3 
+���������� ���<���7�, � #�"++ CF3 � C(CH3)3 — �!�#�� &������>���7�. ����7' �7��� +��-
����>��?� ���>� &������% :;;������7� ��������7� "#!�� ���$���% #�"++ �3 — �:;, +�!"-
����7� �� ��������� ��������-���������� �������� (��. ��<!. 6).  


�� �!��"�� �& ��<!. 6, +�!"����7� �� ��������� ��������-���������� �������� (��. ��&-
��! ������� :;;������7� "#!�� ��"������#� ���$���% ������!��-&��������!�'�) &������% �:; 
�!% ���� ���� �&"����7� &��������!�' <!�&�� � 20�, ��&������� �� ���+����"�7 :��+�������� 
�!� "����% ��������-���������#� �������. �������, ��� ����������7� � �����%$�' ��<��� 
&������% :;;������7� ��������7� "#!�� ��"������#� ���$���% ������!��-&��������!�'  
� �-����������� ���������� <!�&�� � ��!������, +�!"����7� � :!�������#��;������� :��+�-
�������� � �!"���, ��!� �:; %�!%���% ��&������� ���/��"��7� +���������. M������!/��� ��-
!���� �:; �!% �������7� ��!��"! (��. ��<!. 1) �� ����������7� � �����%$�' ��<��� 
(��. ��<!. 6), ����%���, ��%&��� � ���, ��� ���"��"��7' ���!�& �!% :��� ��!��"! +������!� ��-
����� +��!�������!/�7� "�������' � ;������������ "#!� �:; �� +��������!/�7� �����%� ���-
!�&�. 
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"����������) &� +!��������7� ����"���� � +���$/ � +��#������ �������!� � +"<!���6��. 
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