
� � � � � � � 	 � � 
 	 � � � � �  � � � � 
2014. ��� 55, � 2 ���	 – �
��� �. 220 – 229 

 

 

��
 542.128.1 

��������-�	
	����� 	�������	�  
��
������ ��	
����	���
	�	�  ����������
	 
�������
	 

�.�. �������� 

���� ����� � 	��������� ������	������������� ����������, ������ 
E-mail: nalekseev1@rambler.ru 
 
�	�	� 
��	�
��� 23 ������� 2013 �. 
 

������� MP2/6-31(2d,p) � �������������� ���!������!� "�����"�� PC GAMESS-Fire-
fly ��������# ���$��# ��������������#% � &��"�����#% ���'"�'� "�����"��� �����-
��"������� � ��*������#�� ����"'����. �������� AIM � NBO ���������# ������#� 
%���"�������"� ��+��* ��0����+ � &��% ����"'��%. 7�"�����, $�� &�� ��+�� ��9�� �%�-
��"���������� "�" ��+�� ��9�' ������� � ���"�#�#�� �;���$"����.  
 
� � � � � � � �  � � ! � ": ��0���"���#, "�����"�#, "�������+ %���+, ����� AIM, ����� 
NBO. 

 
���"����#� ���*����� ���% ��0����*��!���$��"�% ���������* +��+���+ �#��"�+ �"���-

����� " ��������<�� � �;��������0 ������;����#% "�����"���, � ��� $���� � � ����"'���� 
������������*. =�� �;���+�������� �"��#���� ;���>�� ���+��� �� ��������� ��0����*��!�-
��$��"�% ���������* � %���$��"�% ���<����%. 
�����"�# �����"����0����+ � ��*������#�� 
����"'���� ;#�� ���'$��# '9� ����� � ������"����� ������������� �������� ?�� � �
 
���"����"����, ����!������'"�'���!� �������, &��"�����!��D�� � "�������* %���� [ 1—11 ]. 
�������* � �������� � ���*����% �����!�$�#% "�����"��� ��0��"����� � ����������* ����-
���'�� �����!�. H 
��;���9�"�� ;��"� ���'"�'��#% ����#% [ 12 ] ���0��+ �������+ � ���'"-
�'��% "�����"��� Al(O—CR3)3 (R = �F3 � SiPh3) � ��&�����#� &D����, �����!����D'�����  
� ������������� [ 13—17 ]. ��&�����$��"�% �������$��"�% ���$���� �������+ "�����"��� 
��0��"����� � ��*������#�� ����"'����, ������������+ &��"������* ��������� � &��% ��-
�������+% � ������!�$��"�% %���"�������" ��+��* ��0����+ �� �����������. ��9�' ��� &�� 
����#� ���������+0� ;���>�* ������� ��+ �������������*, ��;���0L�% � �;����� %���� 
��0����*��!���$��"�% ���������*. 7�&���' ;#�� ��������+�� �����+L�� ������������ ���-
�����������#% � &��"�����#% ���'"�'� "�����"��� �������"����0����+ � ��*������#�� ��-
��"'����. 

���$��# ���'"�'� ����"'�, ������#% D'�"<�* � ������!�$��"�% %���"�������" ��+��* ��-
���������#% ����"'� ��������� � �������������� ���!������!� "�����"�� PC GAMESS-Fire-
fly [ 18 ] � ���!���� AIMALL [ 19 ] � NBO 5.G [ 20 ].  


�" ;#�� ��"����� � ��;���% [ 9—11 ], ��� ��'$���� ���<����� "�����"���;��������+ 
��0����*��!���$��"�% ���������* � !���!��������9�L��� ��������+�� � "�������� ��0��� 
�������� "�������* %���� ����'$>�� ���'�����# ���'$�0��+ � �������������� ���;��9���+ 
��2/6-31G(d,p). ��+ ������"� �����9����� ������������+ &��!� ���;��9���+ � ������ ��-
���������� ;#�� ����$����# ���'"�'�# "�����"��� ���(���D���;'��"��)��0����+ � �����-
!����D'����� � ���;'��"����0����+ � �������������. ="�������������#� � �#$������#� 
(� �������������� ���;��9���+ MP2/6-31(2d,p)) ����$��# ���'"�'��#% ���������� �;��% 
 
                                                                 
©  ���"���� �.H., 2014  
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	 � ; � � < �  1  

!��
������	���"� � �"�������"� (MP2/6-31(2d,p) �������" �	���	���"� 
�����	���  
	��(
���	��#�	����)-(	�	������������)-��$����� � 	��(t-#�	����)-(����	������)-��$����� 

��9�������  
������+��� 

="���������  
[ 13, 17 ], Å ���$��, Å H������#*  

'!�� 
="���������  

[ 13, 17 ], !���. ���$��, !���. 

	��(���D���;'��"��)-(�����!����D'���)-��0����* 
1,699(2) 1,709 106,9(0,5) 109,9 
1,709(2) 1,718 101,0(0,5)   96,6 

Al—O(C) 

1,707(2) 1,716 

O—Al—O(	WX) 

104,0(0,5) 101,0 
Al—O(	WX) 1,826(3) 1,860 115,8(0,7) 117,7 

1,374(3) 1,403 111,3(0,7) 113,9 
1,351(3) 1,401 

(C)O—Al—O(C) 

116,1(0,7) 114,9 
O—C(CF3) 

1,363(3) 1,402 149,9(0,8) 136,7 
C—C(CF3) 1,537(4)�� 1,536�� 

Al—O—C(CF3) 
152,1(0,9) 138,1 

C—F 1,348(4)�� 1,378�� F—C—F 108,3(1,5)�� 108,4�� 
���*  0,024       4,8 

	��(t-;'��"��)-(�����������)-��0����* 
1,728(3) 1,737 106,0(0,5) 102,5 
1,685(3) 1,728   98,9(0,4)   98,8 

Al—O(C) 

1,713(3) 1,729 

O—Al—N 

101,0(0,4) 100,5 
Al—N 1,987(2) 1,997 119,9(0,4) 119,8 

1,424(3) 1,478 111,5(0,4) 112,8 
1,399(4) 1,468 

(C)O—Al—O(C) 
 

115,8(0,5) 117,5 
O—C(t—;'���) 

1,413(3) 1,475 111,1(0,6) 109,3 
�—� 1,507(4)�� 1,550�� 

Al—N—C 
113,9(0,6) 111,7 

N—C 1,484(4)�� 1,528�� C—C—C 109,7(0,6)�� 110,8�� 
���*  0,039       1,4 

 
 

 

* ������� �;���0���� ��"�������. 
 
"�����"��� ��������# � ��;�. 1. �'�+ �� ���'$���#� ����#�, �#;������ ���� ���;��9���� 
%���>� ������������� ����# ��+��* � ����$��# �������#% '!���, � ��� $���� � ������+��* 
(CH3O)3Al�O(	WX) � (CH3O)3Al�N(CH3)2H. 7�������� �;���+�������� ������+�� ������� �#-
���, $�� ��"�!� ���� "�����"�# ��!'� �'L��������� �� ����"� � "��������$��"�� �����+���, 
�� � � ���� ���;���#% ����"'�. 7��;��9���� MP2/6-31(2d,p) ;#�� ������������ ���� ��+ 
���$���� ���% �����������#% ���������*. ����#� �; �% �������� �����������# �� ���. 1.  

H ���"�% ��������������* ���;���# ���;���>�* ������� ��+ ��� ���������+0� ��+�� 
����� ��0����+ � ������� "��������, ����� � ���#, ����������� "����#% ��*������#� ����-
"'�# �;\����+0��+ � "�����"�#. 
�" ����� �� ����#%, ���������#% �� ���. 1, � ����������-
�#% "�����"��% ������+��+ Al�X (X = O, N, S) �����+0��+ � �������% �� 1,955 (� I � II) �� 
2,705 Å (� VIII). =�� ����$��# ;���>� �'�� "��������#% ����'��� Al � � (�1,91 Å), Al � N 
(�1,93 Å), Al � S (�2,20 Å), �� �����!� ����>� �'�� ���-���-��������#% ����'��� &��% ������ 
(3,13, 3,34 � 3,68 Å ��������������) [ 22—25 ]. ��-�� �'L��������!� �����$�+ &��"�������<�-
���������* Al (1,47) � O (3,50), N (3,07), S (2,60) ����# �������#% ��+��* Al—O, Al—N  
� Al—S, "�" �������, ����>� �'�� "��������#% ����'��� '���+�'�#% &��������.  
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���'�����# ����"� �� ���������� 
��;���9�"�!� ;��"� ���'"�'��#% ����#% � ��������-
������ ���!����# MOGUL [ 27 ] ��"��#��0�, $�� ����# ��+��* Al—O �����+0��+ � ������-
���� $���� ������ "��������, ��+����#% � Al. 	�", � ���������+%, !�� Al ��+��� � ����+ �����-
�� O, ��� ����# 1,675�0,026 Å, � ���������+%, !�� �� ��+��� � $��#���+ ������� O — 1,714� 
�0,023 Å, � � ���������+%, !�� �� ��+��� � �+��0 ������� O — 1,842�0,035 Å. �"'������ &"���-
����������#% ����#% ����+����'�� ���������0 ��"�!� 9� ������� ��+ ��+��* Al—N � Al—S. 
	�� �� ����� ��"����#� &"�������������#� ����#� ��� 9� ���0��+. 
�" ;#�� ��"����� �#>� 
(��. ��;�. 1) � ���;'��"��-�������������0����� ��+�� Al—N ����� 1,982 Å [ 28 ], � (�2-	��	-
;'��"��)-(�2-������������)-�����"��(	��	-;'��"��)-����0����� ��� �����"��#� ��+�� Al—N 
����# 1,942 Å [ 29 ], � � ;��-(��������<�����)��0�����, !�� "�������<����#* ����&�� ��0-
����+ ���������+�� ��;�* �����!������'0 ;��������', � &"�����������* ����"���� "�����* 
�������9��# $��#�� ����� "��������, � �"������#� ����9���+ ������0� ����# �����, ��+�� 
Al—N ����# 2,049 Å [ 30 ]. H �#�'�"� 
��;���9�"�!� ;��"� ���'"�'��#% ����#% 2013 !. [ 12 ] 
���0��+ �������+ � �+�� ����"'��% ��0����*��!���$��"�% ���������*, !�� � ;��9�*>�� �"-
�'9���� Al �%��+� � ����# "��������, � ���� ���# [ 28—32 ]. 
�������<����#* ����&�� Al  
� &��% ����"'��% ���������+�� ��;�* ��"�9���'0 ���!������'0 ;��������', � "�����* &"��-
��������#� ����9���+ ������0� 2 ����� � � ���� S, � �"������#� — 1 ���� � � 1 ���� S. ���-
���+��� Al—S&"� ��� ����� 2,360�� Å, � Al—S�"� — 2,961�� Å. 
 
 
 
 
 

 

%��. 1. �������� � �#$������#� ����$��# ��-
����#% ���'"�'��#% ���������� ����������-
                              �#% ����"'� 
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���$��# �� ����D�<���������' '�������0 ����������—c���"��� [ 26 ], ����� �� ��-
�������� "�����!� +��+���+ �������� ����$�� &��"�������<����������* ������, �;���'0L�% 
��+��, ��0� ����'0L�� ����$��# ���� ��+��*: Al—O 1,71 Å, Al—N 1,79 Å � Al—S 2,17 Å. 

	�"�� �;�����, ������+��+ Al�O, Al�N � Al�S � �����������#% ���������+% ;���"�  
" ��� &"�������������#� ����$���� ���� ��+��* ��9�' '���+�'�#�� �������, "����#� %�-

��"����# ��+ ���������* ����  (X = O, N, S), �� ;���>� '��-

�+�'�#% �#>��#$������#% ����$�� ���� ��+��* Al—O, Al—N � Al—S. 
�;��9���� ����� Al �������"������� � ������� O, N � S ��*������#% ����"'� �� ��% ���-

���+��*, "����#� ������'0��+ � ���������+% I—IX, ��9�� �����%�����: 
� � ���'������ "'������"�% ��������*����* ����������� ���+9���#% ������; 
� � ���'������ �;��������+ %���$��"�% ��+��*.  
g��;# ��>���, "�"�* �� ���<����� ������'���+ � ������ ��'$��, ;#� ��������+� ���$�� 

������!�$��"�% %���"�������" ��+��* Al�X ( = O, N, S) � Al—OCH3 ����"'� ������'��#% 
���������*. ���'�����# &��% ���$���� �����������# � ��;�. 2 � 3. 
�" ����� �� ���'$���#% 
����#%, ' ���% ����"'� �� �����%����� �(r) (D'�"<��, ����#��0L�* ������������� &��"����-
��* ��������� � ����"'��) ��9�' ������� Al � X ( = O, N, S) ���0��+ "����$��"�� ��$"� 
���� (3, –1) � "����������� r�, � "����#% !������� �(r) ����� �'�0. ����$�� ��"�% ��$�" +��+-
���+ ���;%����#� '������� �'L���������+ ��9������* ��+��. H���$��# ���������� &��"-
������* ��������� �2�(r�) � "����$��"�% ��$"�% (3, –1) ' ���% ����"'� ����9������#, � ��-  
 

	 � ; � � < �  2  

&����	����	��� ���	������� 	���� ���'�� ��$����� � �����������"� ��������� 

��;������#� ���$���+  
!������� �(r�) 

H"��� 
"�����$��"�*  

&���!�� 
����- 
"'�� ��+�� ����� 

c�+��, Å �(rc) �2�(r�)

	1 	2 	3 |	1|/	3 G (rc) G (rc)/�(r�) 

7�������� 
�����<����-
��* &���!�� 

V e(rc) 

I Al�O 
Al—OCH3 

1,955 
1,716�� 

0,0543 
0,0943 

0,4296
0,8472

–0,0938
–0,1802

–0,0874
–0,1687

0,6110
1,1964

0,1535
0,1506

0,0979 
0,2045 

1,0371 
2,1686 

–0,0884 
–0,1972 

II Al�O 
Al—OCH3 

1,955 
1,714�� 

0,0449 
0,0961 

0,3620
0,8660

–0,0716
–0,1855

–0,0691
–0,1707

0,5027
1,2225

0,1424
0,1517

0,0804 
0,2096 

1,7906 
2,1811 

–0,0703 
–0,2027 

III Al�O 
Al—OCH3 

1,936 
1,720�� 

0,0480 
0,0953 

0,3907
0,8492

–0,0795
–0,1834

–0,0740
–0,1687

0,5442
1,2014

0,1461
0,1526

0,0872 
0,2056 

1,8167 
2,1573 

–0,0767 
–0,1989 

IV Al�N 
Al—OCH3 

1,987 
1,735�� 

0,0599 
0,0931 

0,3772
0,8320

–0,0950
–0,1784

–0,0949
–0,1649

0,5672
1,1754

0,1675
0,1518

0,0938 
0,2005 

1,5659 
2,1536 

–0,0933 
–0,1930 

V Al�N 
Al—OCH3 

2,063 
1,718�� 

0,0462 
0,0956 

0,2803
0,8570

–0,0669
–0,1839

–0,0653
–0,1700

0,4126
1,2109

0,1621
0,1519

0,0681 
0,2074 

1,4740 
2,1694 

–0,0661 
–0,2005 

VI Al�N 
Al—OCH3 

2,006 
1,719��  

0,0527 
0,0943 

0,3483
0,8476

–0,0827
–0,1813

–0,0808
–0,1674

0,5118
1,1965

0,1616
0,1515

0,0836 
0,2045 

1,5863 
2,1686 

–0,0801 
–0,1971 

VII Al�S 
Al—OCH3 

2,462 
1,716�� 

0,0321 
0,0950 

0,1048
0,8064

–0,0322
–0,1821

–0,0312
–0,1640

0,1681
1,1527

0,1915
0,1580

0,0311 
0,1974 

0,9688 
2,0779 

–0,0360 
–0,1932 

VIII Al�S 
Al—OCH3 

2,705 
1,701�� 

0,0196 
0,0995 

0,0644
0,9092

–0,0142
–0,1937

–0,0072
–0,1756

0,0858
1,2786

0,1247
0,1444

0,0177 
0,2206 

0,9031 
2,2170 

–0,0194 
–0,2137 

IX Al�S 
Al—OCH3 

2,547 
1,715�� 

0,0302 
0,0965 

0,1072
0,8660

–0,0301
–0,1858

–0,0273
–0,1705

0,1647
1,2227

0,1742
0,1457

0,0306 
0,2098 

1,0132 
2,1741 

–0,0343 
–0,2031 

7 � � � � $ � � � �. o� ��"�0$����� ���� ��9�����#% ��+��*, ��� �������#� ����$��# ��������#  
� �����#% �����<�% (��. ��.). 
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	 � ; � � < �  3  

��
����������� �����	����	��� ���'�� �	��� Al � �����������"� ��������� 

����- 
"'�� ��+�� o��+� ������ ��"�����<�+ &��"������ 

� �����%, % 
DI�,H* 
��+�� DelocA,B** DelocB,A*** 

I Al—O 
Al—OCH3 

2,61 
2,61 

–1,25 
–1,46 

95,6 
95,6 

88,1 
91,6 

0,124 
0,245 

0,60 
1,18 

0,67 
1,29 

II Al—O 
Al—OCH3 

2,61 
2,61 

–1,29 
–1,46 

95,6 
95,6 

87,5 
94,6 

0,107 
0,256 

0,51 
1,23 

0,57 
1,31 

III Al—O 
Al—OCH3 

2,61 
2,61 

–1,30 
–1,46 

95,6 
95,6 

88,0 
91,9 

0,108 
0,260 

0,52 
1,25 

0,58 
1,38 

IV Al—N 
Al—OCH3 

2,60 
2,60 

–1,35 
–1,46 

95,5 
95,5 

79,0 
91,5 

0,147 
0,243 

0,78 
1,17 

0,88 
1,28 

V Al—N 
Al—OCH3 

2,60 
2,60 

–1,45 
–1,47 

95,5 
95,5 

80,2 
91,7 

0,118 
0,253 

0,57 
1,22 

0,70 
1,34 

VI Al—N 
Al—OCH3 

2,60 
2,60 

–1,52 
–1,46 

95,5 
95,5 

81,7 
91,6 

0,129 
0,249 

0,62 
1,20 

0,76 
1,32 

VII Al—S 
Al—OCH3 

2,56 
2,56 

–0,07 
–1,49 

95,3 
95,3 

91,0 
91,2 

0,118 
0,119 

0,56 
0,57 

0,37 
1,27 

VIII Al—S 
Al—OCH3 

2,59 
2,59 

  0,09 
–1,47 

95,5 
95,5 

90,4 
91,7 

0,060 
0,275 

0,29 
1,32 

0,19 
1,45 

IX Al—S 
Al—OCH3 

2,59 
2,59 

–0,04 
–1,46 

95,5 
95,5 

90,9 
91,6 

0,101 
0,265 

0,49 
1,27 

0,32 
1,40 

 
 

 

    * ������� "���$����� &��"������, ����"���������#% ��9�' ������� ��+��. 
  ** DelocA,B = 100* (DI(A,B)/2)/N(A), !�� N(A) — ������� "���$����� &��"������, ��"���������#%  
� ������� �;\��� ����� �. 
*** DelocB,A = 100* (DI(A,B)/2)/N(B), !�� N(B) — ������� "���$����� &��"������, ��"���������#%  
� ������� �;\��� ����� H. 
 
��>���+ ��;������#% ���$���* !������� �(rc) |	1,2 (����)|
	3 � &��% ��$"�% �����!� ����>� ���-
��<#. �������'+ ���������!�0 ������ AIM, ��9�� �"�����, $�� � ������ ��'$�� ��������'�� 
�9���� &��"������* ���������, ������������ �� ��9������* �����%����� � ������' "�9��!� 
�� +����, � ��+ ��+��* Al�X %���"����� ����" &��"������* ��������� �� ��9�����#% �����%-
�����* � �"��������#� �;����� Al � X. =�� %���>� �����, ��������, �� "���'���* "���� ���-
���������+ ���������� &��"������* ��������� ���������* I � III, !�� ���� !������+ �� ���% 
������ �"�'9�� �;����+�� ����9����* &��"������* ��������� (���. 2).  

H� ���% �����������#% ����"'��% ;���� 95 % &��"������ ����� Al ���������$��# ��'��� 
�!� ������!� �;\���, � ���+ &��"������, ��"���������#% ��'��� ������!� �;\��� ����� "�-
������� ��+��* Al—OCH3, �����+���+ �� 94,6 % � ����"'�� II �� 91,2 % � ����"'�� VII. =��"-
����# ������ � ��+��* Al�OR ��"��������# � ����>�* ������� (87,5�88,1 %). _L� ����� ��-
"��������# &��"����# ������ ����� ��+��* Al�NR (79,0�81,7 %). ������� ��"�����<�� &��"-
������ ������ ���# ��+��* Al�SR �������� �� 9�, $�� � ��+ &��"������ ������ � ��+��*  
Al—OCH3 � 90 %. H �� 9� ����+ "���$����� &��"������ �� ��9�����#% �����%����+% &��% 
��+��* (DI) ������"�. ��+ ��+��* Al—OCH3 &�� ����$��� ����� 0,12�0,27, � ��+ ��+��* Al�OR, 
Al�NR � Al�SR — 0,06�0,147. ��+ ��������+ ��9�� ��������, $�� � ����"'�� II ��+ ��+�� 
�—C &�� ����$��� ����� 1,12, ��+ ��+��* �—O — 0,83, � ��+ ��+��* � = � — 1,64. 

��+ "�����D�"�<�� ���� ��+�� �$��� ��9�� ����$��� ����>���+ "�����$��"�* &���!��  
" &��"�������' ���+�' G(r�)/�(r�). �� ������>���+ �����������* G(r�) � �(r�) ����'��, $�� ���  
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%��. 2. ������������� ���������� &��"������* ��������� �2�(r) � ����"'��% ���������* I (( ) � III ()).  
                                           7���"���� ��$���+ ��������# $���� ����# O1, Al � O4. 
����>�#� ����� �������+0� �;����� ��"�����* "��<�����<�� &��"������* ���������, >���%��#� — �;����� ��- 
                                                              "�����!� ����+9���+ &��"������* ��������� 

 
���������+�� ��;�* ���' ��"�����* "�����$��"�* &���!��, ���%��+L�*�+ �� ���� &��"����. 
��+ "��������#% ��+��* �!� ����$��� ����� 0,3—0,4, � ��+ ��+��* ��9�' ������� � ���"�#�#-
�� �;���$"���� ��� ��9�� ;#�� '����$��� �� �����<# � ;����. �� ����#% ��;�. 2 �����, $��  
� �����������#% ���������+% ����>���+ G(r�)/�(r�) ��+��* ��0����+ ��9�� � ��������� 
0,97�2,18. 7�� &���, $�� ;���>� ����$��� DI, ��� ����>� ����>���� G(r�)/�(r�). 	�", ��+ ��+-
��* (��3�)3Al�X �% ����$��# � 1,5—2 ���� ����>�, $�� ��+ ��+��* Al—OCH3. 

�'L��������* ���;�������0 ������!�� ��+��* Al—O � Al�X +��+���+ ��������� �����-
���� ��"����#% ���������* "�����$��"�* G e(r�) � �����<������* V e(r�) &���!�* � "����$��"�% 
��$"�% (3, –1) � ��$�� �'����� ���$���� ��"�����* ��������� �;L�* &���!�� E e(r�).  

o��$���+ ���������� &��"������* ��������� �2�(r�), ����>���+ G(r�)/�(r�) � ��"�����* 
��������� &���!�� E(r�) � "����$��"�% ��$"�% (3, –1) ��+��* (��3�)3Al�X � Al—OCH3 �����-
�+0� � ���"�% ���������!�� ������ AIM ���������� &�� ��+�� "�" ���+�� ��9�' �������  
� ��"�#�#�� &��"�����#�� �;���$"���� [ 33 ].  

	�"�� �;�����, ���;�����<�+ �����������#% ���� ����"'� �;'�������� � �������� "'��-
����"��� ��������*����+�� ����������� ���+9���#% ������. 7�&���' �"���-��;'�� �'L���-
�����!� ����������������+ &��"������* ��������� ��9�' D��!������� ����"'�, �;���'0L�% 
"�����"�, �� �����%����. 	�", � ���;����� �������"������� &��"�����#� ������������ ��0-
����+ � ������ �!� ;��9�*>�!� �"�'9���+ �#!�+�+� ����'0L�� �;�����.  

=��"�����#� ������������ ������ "�������� � '!������ D'������!� "���<� ����#: 
 

    
 

� ��� �� 9� ����$��# ��+ ��0����+ � ������ �!� ;��9�*>�!� �"�'9���+ � "�����"�� II:  
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�����!�$��+ "������ %���"����� � ��+ ��'!�% �����������#% "�����"��#% ���������*. 

�" ;#�� ��"����� � ��;���% [ 34—36 ], &���!�0 ��+��*, ����;�#% ���, "����#� ���;���-

���'0� �����������#� ���� ���������+, ��9�� �<����� � ����L�0 ����'0L�* "�����+<���-
��* D���'�#: 

EA—B = 1/2V(r�). 
o���� EA—B — &���!�+ ��+��; V(r�) — ��������� �����<������* &���!�� � "����$��"�* ��$"� 
(3, –1) &��* ��+��. H ��;�. 4 ��������# ����$��# &���!�* ��+��* Al�X � �����������#% ��-
�������+%, �#$������#� � �������������� &��* D���'�#. �� ���'$���#% ����#% �����, $�� 
&�� &���!�� �����+0��+ � ��������� –29,3�–6,1 ""��/����. ���;���� ���$�#�� +��+0��+ ��+-
�� Al�O � I � Al�N � IV; �% &���!�� ����# –29,3 � –27,7 ""��/���� ��������������. � ����+ 
���;�+ ��+�� — ��+�� Al�S � VIII (–6,1 ""��/����). 

���'�����# ������!�$��"�% ���$���� �$��� %���>� �������+��+ � ����#��, ���'$���#�� 
������� NBO. ���$��#, ���������#� � �������������� ���!����# NBO 5.G [ 21 ], ��"�����, 
$�� ��+ ����'�����#% ��;�����*� ��+��* Al—O��3 %���"����# ���"�� ����$��# ���������-
���* (� �������#% ��'$�+% ����� 1,97), ���#* �"��� �� Al (��0�' ����� 8 %) � ;���>�+ ���-
��<� ���+��� ������ ��0����+ � "��������. �����>���� "���������* �������+0L�* ��+��* 
Al—O��3 � '����$���� �% ���+������ �;'�������� ��������� &��"������* ��������� � NBO 
��+��* �—O � ����������#% &��"�����#% ��� ������ "�������� �� ����#%�+0L�� NBO* ��+-
��* Al—O (������������ ��������% ���#>��� �� 0,06—0,08 � ����#% ����"'��%). H ��������-
�����* ������ ���!����# NBO 5.G �'L����'�� �!����$����: ���� ������������ �����* NBO 
����� �����������!� �������, �� ��"�+ ��;����� ���"�'���+ "�" ����<�������+. �� ���% �����-
������#% ���������* ����"� � "�����"��% I � IV � ���;���� ���$�#�� ��+�+�� Al�X ����'-
�����#� ��;������ ��+��* Al�O � Al�N ;#�� �%���"���������# "�" ��'%<������#�. o������-
����� NBO ��+�� Al�O � I ����� 1,972, � ����������'0L�* NBO* — 0,087. H"��� �� ��0��-
��+ �������+�� 4,2 %. H <���� 9� NBO &��* ��+�� ��9�� ;#�� ������� "�": 
 

   	 � ; � � < �  4  

!������ ���'�� Al�X (X = O, N, S) � �����������"� ��������� 

����-
"'�� ��+�� ����� 

��+��, Å 

7��������  
�����<������* 

&���!�� V e(r�), ��. ��. 

=���!�+ ��+��,  
""��/���� 

I Al�O 1,955 –0,0884 –27,7 
II Al�O 1,955 –0,0703 –22,0 
III Al�O 1,936 –0,0767 –24,0 
IV Al�N 1,987 –0,0933 –29,3 
V Al�N 2,063 –0,0661 –20,7 
VI Al�N 2,006 –0,0801 –25,1 
VII Al�S 2,462 –0,0360 –11,3 
VIII Al�S 2,705 –0,0194   –6,1 
IX Al�S 2,547 –0,0343 –10,8 

 
 



�.H. ��_
�__H  228 

�AlN = 0,205(sp4,01)Al + 0,979(sp2,43)O, 
�AlN* = 0,979(sp4,01)Al – 0,205(sp2,43)O. 

��+ NBO ��+�� Al�N ����;��� 9� �������� �#!�+��� ����'0L�� �;�����: 
�AlN = 0,214(sp3,18)Al + 0,977(sp3,81)N, 
�AlN* = 0,977(sp3,18)Al – 0,214(sp3,81)N. 

H"��� �� ��0����+ � NBO &��* ��+�� �������+�� 4,6 %, � ������������ — 1,984. 
H� ���% �������#% ���������+% ��+�� Al�X (X = O, N, S) � ���"�% ������ NBO ����#��-

0��+ "�" ����<������#�. 
H ���'������ �;��������+ "�����"��#% ���������* ���'"�'�# ����"'� — D��!������ 

&��% ���������* — ������� �����+0��+. 
�������<����#* ����&�� ��0����+  

�������"������� ����;���'���+ �� ����"�!� � �����������#*, !�� ���� Al �������+� ��� 
����"����0, � "�����* �������!�0��+ ��+����#� � ��� 3 ����� "��������, �� �0,24�0,29 Å (��. 
 ��� ���. 1). H ���'������ &��!� ����;��������+ �����+0��+ ����$��# '!��� MeO—Al—OMe. 
H ���;����� �������"������� &�� '!�# ����# 120�, � � "�����"��% I—IX — 117,3�118�. ����-
�+0��+ � ����# ��+��* Al—O. H ��"��������������� �������"������� ��� ����# 1,702 Å,  
� � ���������+% I—IX — 1,716�1,720 Å. ����# ��+��* O—C(Me) �������"���������!� D��!���-
�� �� ��������0 � ����$�����, "����#� %���"����# ��+ ����;����!�� Al(OCH3)3, '����$��# �� 
0,03�0,04 Å. 

���'"�'��#� ��������# ����"'�, "�������������#% � �������"��������, ��"9� ������-
����0� ��������+. 	�", � ����"'�� ���;����!� D'���� ����# ��+��* C—O, C=C, �—C � ��-
�����#* '!�� ��—O—C� ����# 1,362, 1,368, 1,431 Å � 106,6� ��������������. � � "�����"�� 
II — 1,441, 1,365, 1,466 Å � 107,3�. H (CH3)3N�Al (OCH3)3 (IV) ����# ��+��* N—C � �������#� 
'!�# C—N—C ����# 1,524 Å � 110,2�, � � ����;������ ������������� — 1,455 Å � ��9� 110,0�. 
�����!�$�#� ��;���>�� ��������+ ���'"�'��#% ���������� �����%��+� � � ��'!�% ����"'��% 
�����������#% ���� "�����"���. 

 
H ��"�0$���� ����� ������ %���� ;# �#������ ;��!��������� �.�. W������"��' � �!� ��-

��'���"�� (���$��"�* D�"'����� �W� ��. �.H. ����������) �� �������������� ���!����# 
PC GAMESS-Firefly, �������������* ��+ ����������#% �#$������*, �'"�������' � ����'���-
"�� ��9������������!� �'���"����0�����!� <����� �� �������������� �#$���������#% ��-
�'���� x�����, ".%.�. o.�. �����"���* (��=�� ��� ��. �.�. �����+����) �� �������������� 
�����9����� ������������+ ��������* ������ 
��;���9�"�!� ;��"� ���'"�'��#% ����#%. 
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