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������� ��������� ������!�� CCSD(T) � �!��-, "���!��- # $��#%��$�������� &��#���  
� %���!�$���'#�+ � $!����/ $����0� &��#���0� ��&�!� #���������� ���+���� �����/� 
MnF3, FeF3 # CoF3. �$!������� �����#���2��� %��!0## �#�����6�7#� %����!����� ��-
�����#+. ��/"�� %88��� ;��—	����!� � �������� %����!����� �������## 5E� �����/�� 
MnF3 # $�!��� ���&/6������ %����!����� �������## 5E� �����/�� CoF3. � ������+ 
��"����2< �$!������� 0�����!#"���#� $�!����!�, %����2$## ����#��'##, "������ ��-
��&��#+, #�����#�����# � #�8!��!����� �$���!� # �$���!� ���&#��'#����0� !������#�. 
=�!�����!��� �������#� $����, ��&�<������ � �#���"�������+ �&����# �
 # 
� �$��-
�!�� �����/� MnF3 # CoF3.  
 

 � $ % & # ' &  * � � # ": �!#8��!#� ��!0��'�, �!#8��!#� 6�����, �!#8��!#� ��&��2��, 
��!���#� �����/�, %88��� ;��—	����!�, "������ ����&��#+, %����2$#� ����#��'##, 
����� ��������� ������!��, %���!�$���'#� � $!����/ $����0� &��#���0� ��&�!�. 

�������� 

> ������#� #���������#�� �����/� 8��!#��� $�!������� �������� ScF3, FeF3 [ 1 ], FeF2 
[ 2 ], LaF, LaF3 [ 3 ], ScFk, k = 1, 2, 3 [ 4 ] &��� $������� �$���&����2 ������ ��������� ������!�� 
CCSD(T), ��"������0� � ����#��+ %���!�$���'## !��/�2����� ��"#����#+ � $!����/ $����0� 
&��#���0� ��&�!� (CBS), � ������+ ��"����2< �$#�����2 ���+���� �����/� ����#���#+ $�!�-
������ ��������. > $!����6��#� #���������#+ [ 1—4 ] � ������7�+ !�&��� ������� 
CCSD(T)/CBS �$�!��� #�/"��� �����/�� MnF3, CoF3 # $����!��, �� � $!#�����#�� &��#��� 
0�!���� &���� ������0� ��"�����, "�� � $!����/7�+ !�&��� [ 1 ], #�/"��� �����/�� FeF3. G��2 
!�&���: ��-$�!���, �� $!#��!� MnF3 # CoF3 �����#�2 �����6����2 �$#���#� ������� 
CCSD(T)/CBS �����/�, �&����<7#� �!&#���2��-��!�6������# %����!�����# �������#��# # 
$����/ $����!6����� %88���/ ;��—	����!�; ��-���!��, �/7�������� $�$���#�2 #�# /��"-
�#�2 #��<7#��� � �#��!��/!� ������#� � ��!/��/!���, �$���!����$#"���#� # ��!���#�#"�-
��#� ��!����!#��#��� �����/� MnF3, FeF3 # CoF3.  

����
� ���+���� 

>�6��+I#� ���+���� �����/�, � ��� "#��� !���������� 0�����!#"���#� $�!����!�, ����-
!��#"��� �#����� $���, �����#���2��� %��!0## ���&/6������ %����!����� �������#+ # %�-
���2$## ����#��'##, ��"#����� � $���72< $!�0!���� Molpro [ 5 ] ������� ��������� ���-
���!�� � $!#&�#6��## CCSD(T), /"#����<7�� �����!����� # ��/�!����� ���&/6���#� %���-
�!���� # $�$!���/ $� ���!## ����/7��#+ �� �!���!����� ���&/6���#�. > ��"����� #������0� 
����!�#����� $!# $���!���## �������+ 8/��'## ��/6#� �0!��#"����+ $� �$#�/ ��!�!#-
                                                                 
* ���/�2���� !�&��� �$�!��� �$/&�#������ � $����!��� ������� �� 14-� J�!�$�+���� �#�$��#/�� $� 
0�����+ %����!���0!�8##. – �., 24 #<�� 2011 0. 
©  �������#� >.N., �/����� �.�., 2012  
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8������#+ ����!�#���� (ROHF). =!#����� !���#�������+ � $!�0!���� [ 5 ] �$#�-���$�#!����-
��+ ��!#��� RCCSD(T) ������ ��������� ������!��, �����7#+ � �#�#�/�/ �$#����� $!#���# 
� �������+ 8/��'## �CCSD (� ��#��## ��$#����0� ��0!�����#�� �������+ 8/��'## �� !��/�2��-
�� ��"#����#� ������� CCSD(T) ���+��� �����/� � ���!����# %����!�����# �&���"���# 
��. � !�&��� [ 2 ]). �����!��� !����#�#����#� %88���� /"���� � $���72< 0��#�2���#��� �/-
0����—
!����—N���� (DK). ��� ������ Mn, Fe # Co #�$��2������ ��!!���'#����-��0�������-
��� �!��-, "���!��- # $��#%��$�������� &��#���� ��&�!� 0�/������ 8/��'#+ cc-pwCVnZ-DK, 
n = T, Q, 5 [ 6 ]. ��� ������ 8��!� #�$��2������ �����0#"��� &��#��, ��$�������� �#88/���-
�# 8/��'#��#: aug-cc-pVnZ-DK [ 7, 8 ]. ����� %�# &��#���� ��&�!� �&����"��� ���!�7��#��# 
TZ, QZ # 5Z. ������!�� ��"#����#� &��# $!������� � ��!����#�#������ $!#&�#6��## � ��-
!����#�#����#� ��!#����� &��#�� TZ, ����!�+ ����� &/��� �&����"�� ��� TZ-NR. > $���-
��!�!#-8������#� !��"���� �� &��# /"���� ���&/6���#� %����!���� � 1s-, 2s-, 2p-�!&#����+ 
������ Mn, Fe, Co # 1s-�!&#����+ ������ F. ^���!�$���'#� !��/�2����� ��"#����#+ � $!����/ 
$����0� &��#���0� ��&�!� $!������� �� ������ $!��$���6��#� �& %��$����'#��2��+ ���#�#��-
��# ��!�!#-8�������+ %��!0## # �&!����+ �/&#"����+ ���#�#����# ��!!���'#����+ %��!0## �� 
0�����0� &��#���0� "#��� n. �����2��� �$#���#� $!�'��/! %���!�$���'## � CBS $!����/, �$-
�#�#��'## 0�����!## # ��"#����#� �#����� $���+ �����/� ��. � !�&���� [ 1—4 ]. 

_������ ����&��#+ �i # #�����#�����# Ai � #�8!��!����� (�
) �$���!� &��# !���"#���� 
� 0�!���#"����� $!#&�#6��## $!# !���������+ 0�����!## # $� �#����� $��������� $!#&�#-
6��#� CCSD(T)/CBS. ���&���#��� ��� !��"��� �
 #�����#������+ $!�#������� �#$��2��0� 
������� �����/� $� ����&����2��� ���!�#����� &��# ��+���� ������� CISD/5Z. 
�%88#'#-
���� ��0�!���#"����# �ij, ���&���#��� ��� $�!����� �� "����� 0�!���#"���#� ����&��#+ �i  
� "������� ��&�<������ �� �$��� 8/���������2��� $�!������ �i, &��# !���"#���� $� ����-
&����2��+ ���!## ����/7��#+ ���!�0� $�!���� VPT2 � $���72< $!�0!���� CFOUR [ 9 ] $!# 
!���������+ 0�����!## # � ��0�!���#"���#� �#����� $����, ��+������# � $!#&�#6��## 
MP2/TZ-NR. ���#�����# ����&����2��� $�!������ Ii � �$���!� ���&#��'#����0� !������#� 
(
�) &��# ��"#����� � $���72< $!�0!���� GAMESS [ 10 ] � 0�!���#"����� $!#&�#6��## 
������� MP2 � &��#���� ��&�!�� TZ-NR, #� ����!�0� $� $!#"#�� �0!��#"��#+ $!�0!���� 
[ 10 ] &��# #���<"��� 8/��'## g-�#$�.  

^��!0## ����#��'## �����/� MF3 � M + 3F &��# ��+���� $� /!�����#<: 
	E�� = E(M3+) + 3E(F–) – E(MF3) – 
IPn(M) + 3EA(F) + ESO(M3+) – ESO(MF3). 

q���2 E — !���"#������ ������� CCSD(T)/CBS %��!0## �������� %����!����� �������#+  
#���� F– (1S), M3+ (Mn3+, Co3+—5D, Fe3+—6S) # �����/� MF3; EA(F) = 27432,4 ��–1 [ 11 ] — �!��-
���� � %����!��/ ����� 8��!�; 
IPn(M) — �/��� $� n (n = 1, 2, 3) $����'#���� #��#��'##  
M(n–1)+ � Mn+ ����� M [ 12 ]: 
IPn(Mn) = 59 959,40 + 126 145,0 + 271 550 = 457 654,4 ��–1; 

IPn(Fe) = 63 737 + 130 563 + 247 220 = 441 520 ��–1; 
IPn(Co) = 63 430 + 137 795 + 270 200 = 
= 471 425 ��–1; ESO — $��#6��#� %��!0## #��� M3+ # �����/�� MF3 � !��/�2���� /"��� �$#�-
�!&#���2��0� (SO) ���#����+���#�. �$#�-�!&#���2��� $�$!���# ESO = –517 (Mn3+), –642 (Co3+), 
–10 (MnF3), –176 ��–1 (CoF3) ��"#����� � $!#�����#�� $����0� ��/�%����!����0� �$#�-
�!&#���2��0� �$�!���!� v!�+��—=�/�# ������� SO-MCQDPT2/TZ—DK � #������+ �������+ 
8/��'#�+, $��/"����+ � $!#&�#6��## CASSCF � ���#���� $!���!�������, $���!������ �� 
�����/��!��� �!&#�����, ����������/<7#� 3d # 4s �!&#����� ����� �������.  

^����2$## ����#��'## �����/� MF3 &��# ��"#����� $� /!�����#�� 	��
o
0H = 	E�� – 

– ZPE(MF3), 	��
o
298H = 	��

o
0H + 3( o

298H – o
0H )[F, 0��] + ( o

298H – o
0H )[M, 0��] – ( o

298H – o
0H )[MF3, 0��]. 

���!������ o
298H – o

0H  ��� ����������� 0���� ��#��������� #� [ 13 ]: 1,56, 1,48, 1,64, 
1,52 ����/���2 ��� F, Mn, Fe, Co ��������������. ��� �����/� MF3 ���#"#�� o

298H – o
0H  !���"#-

���� ���# � $!#&�#6��## 6����#+ !�����! — 0�!���#"���#+ ��'#�����! $� �����/��!��� 
����������, ��+������ ������� CCSD(T)/CBS. �/����� %��!0#� ����&��#+ (ZPE) �����/� ��-
"#����� $� "������� 0�!���#"���#� ����&��#+ �i � $!#&�#6��## CCSD(T)/CBS # ��0�!���#-
"���#� $�$!����� �ij $!#&�#6��#� MP2/TZ-NR.  
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���/�2���� ��"#����#+ �����/��!��� $�!����!�� $!���������� � ��&�. 1—7. > !��/ &�-
�#��� TZ � QZ � 5Z � … � CBS ��&�<������ &���!�� # $������ ����#����2 � CBS $!����/ 
��"#������� ������� CCSD(T) �����/��!��� $�!����!��, � ��� "#��� !���������� ��6y�-
��!��� !�������#+ re # �����#���2��� %��!0#+ ���&/6������ %����!����� �������#+ Te, %��!-
0#+ �#���'#�'## �� #��� 	E#��. =�$!���� � ���+����� �����/�, $��/"����� $!# !��I#!��## 
&��#�� �� QZ � 5Z, ��� $!��#��, ���2�� �����#�� (����� 0,001 Å ��� re, ����� 5 % ��� Te, ����� 
2 ����/���2 ��� 	E#��) # �"��2 &�#��� � ���#"#�� $�$!���# CBS—5Z. ����<"��#�� �������� 
��!�#�� ����#����# � CBS $!����/ %��!0## �#���'#�'## �����/�� MnF3. =�-�#�#���/, %�� 
������� � ���, "��, � ���#"#� �� �!/0#� �����/�, ��� MnF3 ��"#����#� %��!0## 	E#�� �� ���� 
&��#��� &��� ��$������ $!# ����+ # ��+ 6� !���������+ 0�����!## $!#&�#6��#� 
CCSD(T)/CBS, � �� $!# !����� 0�����!#��, �$�#���2��� ��� ��6��0� #� !������!����� &��#-
���. 

/00&�1 2�"—�&��&3". �� #�/"#�# %88��� ;��—	����!� (;	) � �������� %����!����� 
�������## 5E� �����/�� MnF3 # $�!��� ���&/6������ %����!����� �������## 5E� �����/�� 
CoF3. > $!����/7#� ��%�$#!#"���#� #���������#�� %�#� �����/� [ 14—19 ] %88��� ;	 �#&� 
�� &�� !������!��, �#&� !������!��#� &��� $!������� �� ��������� ���!��#"����� /!���� — 
� 0�!���� ����� $�����# &��#���# # &�� /"��� %����!����+ ��!!���'## #�# � ���������"�� 
$����� �� /"����. > ��I�+ !�&��� ������� CCSD(T)/CBS &��# ��"#����� ��6��+I#� ��!��-
��!#��#�# ��-�����!�����+ �#����� ��#�&��#"���#� $���!������+ $����'#��2��+ %��!0## 
(==^) �����/� MnF3 # CoF3, � ��� "#��� %��!0#� ��-�����!�����+ ���&#�#��'## EJT # ������ 
%��!0��#"����0� &�!2�!� ��-�����!�����0� $������!�7��#� 	 (��. ��&�. 2). >��#"#�� EJT $!��-
�������� ��&�+ $��#6��#� %��!0## �����/�� � !��/�2���� ��-�����!�����0� #���6��#� D3h 
��!/��/!�, ����������/<7�+ ��"�� ���#"����0� $�!���"��#� ==^, �� ���8#0/!�'## C2v, ����-
"�<7�+ ��"�� �#�#�/�� �� ==^ (��. !#�/���): EJT(MnF3) = E(D3h, 5E�) – E(C2v, 5A1), EJT(CoF3) = 
= E(D3h, 5E�) – E(C2v, 5B1). v�!2�!� ��-�����!�����0� $������!�7��#�, ��!I#�� ����!�� ����-
������/<� ���8#0/!�'#�� �#����!## C2v � %����!����� �������#�� 5B2 (MnF3) #�# 5A2 (CoF3), 
������<� �!/0 �� �!/0� �!# �#����!#"��-%��#��������� �#�#�/�� �� �#6��� �#��� ��-
�����!�����+ �#����� ==^: 	(MnF3) = E(C2v, 5B2) – E(C2v, 5A1), 	(CoF3) = E(C2v, 5A2) – E(C2v, 
5B1).  

 
	 � & � # ' �  2  

����������� ��	���� CCSD(T) 
�����	����	��� �����	� !��—�������  
� ��������� MnF3 (X� 5E�) � CoF3 (A� 5E�) 

MnF3 CoF3 ���+���� 5A1 5B2 5B1 5A2 

r1e 1,7155 1,7604 1,7516 1,6990
r2e = r3e 1,7411 1,7218 1,7089 1,7353

�e 147,4 101,8 130,1 110,6 
EJT 2177  414  
	 0 640 0 26 

= ! # � � " � � # �. ��$��2������ �&�-
���"��#�: r1e = re(M—F1), r2e = re(M—F2), 
r3e = re(M—F3), �e = �e(F2—M—F3). J�#-
�#'� #���!��#�: re — Å, �e — 0!��., EJT  
# 	 — ��–1. 
 
 

 

	 � & � # ' �  1

"�#$
������ ����	�
��
 re(M—F) (Å) � �	����	��
��� 
������� Te (��–1) ��%&�� ����	������ ���	�
��� �������  

MF3 (D3h), ����������� ��	���� CCSD(T) � ��%��� ��%���� 

MF3   TZ QZ—TZ 5Z—QZ CBS—5Z CBS 

MnF3 5E� re 1,7441 –0,0025 –0,0010 –0,0011 1,7395
 5E� re 1,7761 –0,0024 –0,0011 –0,0011 1,7715
  Te 14777 66 21 23 14887
 5

1A�  re 1,7836 –0,0025 –0,0011 –0,0011 1,7789
  Te 18419 5 –1 –3 18420

FeF3 
6

1A�  re 1,7521 –0,0024 –0,0012 –0,0012 1,7473
CoF3 

5
1A�  re 1,7157 –0,0024 –0,0012 –0,0012 1,7109

 5E� re 1,7291 –0,0025 –0,0013 –0,0014 1,7239
  Te 3578 –25 –12 –15 3526 
 5E� re 1,7577 –0,0025 –0,0013 –0,0014 1,7525
  Te 16406 76 31 33 16546
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��"��#� ��-�����!����#� $���!������+ $����'#��2��+  
   %��!0## �����/�� MnF3 ����2 ���!�#���� �(F—Mn—F) 

 
> �����/�� CoF3 %88��� ;	 �"��2 ���&: %��!0#� 

���&#�#��'## EJT ���������� ���0� �#I2 414 ��–1.  
> ���#"#� �� CoF3, %88��� ;	 � �����/�� MnF3 ���#�: 
%��!0#� ;	 ���&#�#��'## ���������� 2177 ��–1, � #���-
6����� ��������#� %88���� ;	 ���8#0/!�'#� �����/�� 
&�#��� � 	-�&!����+. >����� &�!2�!� ;	 $������!�7�-
�#� 	 = 640 ��–1 $�"�# � 4 !��� $!�������#� ���#"#�/ 
������ %��!0## �5(b2) = 172 ��–1 ��8�!��'#����0� ��-
��&��#�, 8�!�� ����!�0� ����������/�� $/�# ��/�!#-

�����/��!��+ $�!�0!/$$#!���# (��!���2��� ���!�#���� Q5(b2) ��$!������ ����2 ���!�#���� 
��-�����!�����0� $������!�7��#�, �� /"�����0� � ��I#� ��"#����#��). ������ &��2I�� ���#-
"#�� %��!0## ���&#�#��'## EJT # �������"�� �����#+ &�!2�! $������!�7��#� 	 $������<� 
$!�����# $!#&�#6����� ��"#����#� �$���!� �#�����6�7#� ����&����2��� �������#+ �����/-
�� MnF3, �� $!#&�0�� � /"��/ %����!����-����&����2��0� ���#����+���#�. 

	��!#� $!�����������, "�� %��!0#� ��#�&��#"����0� $�!����� �����/�� CoF3 #� �������0� 
5

1X A��  � $�!��� ���&/6������ %����!����� �������#� 5
1A B�  �������"�� ���#��: &���� 3000 ��–1. 

^�� $�������� $!�����# ��"#����#� ����&����2��0� �$���!� �����/�� CoF3 ( 5
1X A�� ) � ��#�&�-

�#"����� $!#&�#6��##.  

��&4"1&�5�'& *6&�13'. >�"#������� ��!����!#��#�# ����&����2��� �$���!�� �����/� 

$!���������� � ��&�. 3. ��� �����/� MnF3 # CoF3 ��# ��$��������� � #��<7#�#�� %��$�!#-
������2���# ������# � ��&�. 4 # 5. �
 �$���!� �����/� MnF3 # CoF3, #���#!������� � ���!-
��� ���!#'�� #� ������ #��!���� 0����, #�/"#�# C.v. ��#� � ���!. [ 20, 21 ] (MnF3), [ 20 ] 
(CoF3) � ���!#'�� Ar # Kr # |.v. =!����"����#+ � ���!. [ 22 ] (MnF3), [ 23 ] (CoF3) � ���!#'�� 
Ne, Ar, Kr. > !�&���� [ 22, 23 ] &�� ���6� #�/"�� �$���! 
� �����/� MnF3 # CoF3, #���#!����-
��� � �!0�����+ ���!#'�. 

MnF3. > ���/����#� #�8�!��'## � ��!���## �����/�� MnF3 ����!�� [ 20—22 ] �� /�����2 
$!�����# /��!����� �������#� ��&�<������ �$���!��. �������#� �$���!�� [ 20—22 ] &��� 
������� � !�&���� [ 16—18 ] �� �������## !��/�2����� ��������-�#�#"���#� ��"#����#+ ��-
��&����2��0� �$���!� �����/�� MnF3. =!����6����� � [ 16—18 ] �������#� $����, ��&�<���-
��� � ������"�������+ �&����# �
 # 
� �$���!�� [ 20—22 ], �$���� $�����!6��<��� ��I#�# 
!��"����#: %�# $����� ����������/<� ��������� ����&��#�� �1(a1), �2(a1) # �4(b2). 

����� ���� �#�/�'#� � �������#�� $���� � ��+ �$���!��2��+ �&����#, � ����!�+ ���6�� 
$!������2�� ��8�!��'#����� ����&��#� �����/�� MnF3. > �#���"�������+ �&����# �
 �$��-
�!� � �������+ ���!#'� ��&�<������ ��#��������� $����� 185 ��–1 [ 22 ], � � �!0�����+ # �!#$-
������+ ���!#'�� ��&�<������ �/&��� 182/186 ��–1 [ 20, 22 ]*. �/�� $� !#�/���� �
 �$���!��  
� ����2�� [ 20 ] # [ 22 ], #�����#�����2 $����� 186 ��–1 � 2-3 !��� ���2I� #�����#�����# $����� 
182 ��–1. > �$���!� 
� � �!0�����+ ���!#'� ��!�0#��!#!����� ���� $����� � ����#�/��� 
182 ��–1 [ 22 ]. =�����2�/ !��/�2���� ��������-�#�#"���#� !��"���� [ 16—18 ] $������#, "�� 
��#&���� #�����#���� � �
 �$���!� �!��# �#���"�������� ����&��#+ �����/�� �������� ��-
$������ ��8�!��'#����� ����&��#� �6(b1), $����/ 185 ��–1 (� Ne), 182 ��–1 (� Ar # Kr) ����!� 
!�&�� [ 16—18 ] ������# � �6(b1). > �#��/��#����+ ����2� [ 25 ] =!����"����#+ # �!. ���!��#�# 
$!��#� ����0� �������#�, �����#�, "�� $�����#����!#"��� ��8�!��'#����� ����&��#� �3(a1) 
���6�� #���2 &ó�2I/< #�����#�����2 � �$���!� 
�, "�� �!/0#� ��� �#���"�������� ����&�- 
 

                                                                 
  * �����#�, "�� � &���� $������ #���������## �
 �$���!�� �����/� 8��!#��� ��!0��'�, #���#!����-
��� � �!0�����+ ���!#'� [ 24 ], � �#���"�������+ �&����# �$���!� �����/�� MnF3 &��� ��!�0#��!#!���-
�� �#I2 ���� $����� 181,9 ��–1. ����!� !�&��� [ 24 ] �� $!��������#!����# ���/����#� � $��/"����� 
#�# �$���!� �7� ����+ $����� 186 ��–1, ��&�<���I�+�� � $!��I����/<7#� !�&���� [ 20—22 ]. 
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 	 � & � # ' �  4  

'�����	����� � ����(������ ���	�	�  
��������� �i (��–1) � ��	��������	� )i � Ii (���. ��.)  

� �* � *' ����	��� �������� MnF3 

^��$�!#���� a 
�
 
� 

Ne Ar Kr Ar 
���"�� ab initio 

 i

�i �i )i �i �i �i )i Ii 

a1 1 728 712 0,5 705  743 0,568 0,159
 2  644 0,05—0,1  644 666 0,047 1,000
 3 185 182 0,5 b 182 182 185 0,120 0,395

b2 4 774 759 1,0 752  781 1,000 0,075
 5      172 0,026 0,100

b1 6 185 182 0,5 b 182  186 0,297 0,005
 

 

 

a ��I� �������#� �$���!�� [ 22 ].  
b �/��� #�����#������+ )3 + )6 (��. �����). 

 
�#� �����/��*. ��# $!#$#���# $����/ 182 ��–1 
� �$���!� 
� # ����������/<7/< $����/ � �
 
�$���!� � ����&��#< �3. ����� #�����#��/< 
$����/ 186 ��–1, ��&�<����/< � �
 �$���!�� 
�����/� MnF3, #���#!������� � �!0�����+  
# �!#$������+ ���!#'��, 
�!0#���# � ���!. [ 18 ] 
������# � ����&��#< �3. ������ =!����"����#+ 
# �!. [ 25 ] $���0�<�, "�� $����� 186 ��–1 ������-

�� �������#�� ��#��#� �� �����/��!��+ �$���! �!0�����+ # �!#$������+ ���!#', $�����2�/  
� �
 �$���!� � �������+ ���!#'� �����0#"��� $����� ���/����/��.  

���/�2���� ��I#� ��"#����#+ ��������<� $�!�����!��2 $!����6����� !���� �������#� 
$����, ��&�<������ � �#���"�������+ �&����# �
 # 
� �$���!�� �����/�� MnF3.  
 

	 � & � # ' �  5  

'�����	����� � ����(������ ���	�	� ��������� �i (��–1)  
� ��	��������	� )i � Ii (���. ��.) � �* � *' ����	��� �������� CoF3 

^��$�!#����a,b  �i  ���"�� ab initio 
 i 

Ne Ar Kr �i )i Ii 

1a�  1 
� 671a  
� 663a  685 0 1,000 

2a��  2  �
 160,0b,c  �
 157,7b,c 172 0,194 0 

e� 3 �
 748,2a  �
 737,2a 738,0/736,5b �
 736,4/733,7b 764 1,000 0,001 
 4 
� 166a �
 160,0b,c 
� 162a  �
 157,7b,c 169 0,141 0,024 

 
 

 

a ��&��� [ 23 ].  
b ��&��� [ 20 ].  
c ��I� �������#� (��. �����). 

                                                                 
* ������#�����# � �$���!� 
� �����/�� MnF3 � $!����/7#� ��������-�#�#"���#� #���������#�� �� 
&��# !���"#����. 

	 � & � # ' �  3

����������� ab initio ���	�	� ���������  
� ��	��������	� � �* � *' ����	���  

������� MF3 

MF3  i �i �i – �i �i )i Ii 

MnF3 a1 1 751,1 –7,8 743,3 174,1 1,34 
  2 672,1 –6,1 666,0   14,5 8,41 
  3 188,2 –3,7 184,5   36,9 3,32 
 b2 4 790,4 –9,3 781,1 306,4 0,63 
  5 176,2 –4,1 172,1     7,9 0,84 
 b1 6 188,7 –2,3 186,4   91,1 0,04 

FeF3 1a�  1 676,6 –5,2 671,4     0,0 230,70
 2a��  2 152,4 –1,6 150,8 106,5     0,00
 e� 3 766,6 –7,9 758,7 423,5     0,00
  4 164,5 –1,9 162,6   59,0     1,28

CoF3 1a�  1 690,8 –5,7 685,2     0,0   91,30
 2a��  2 173,5 –1,8 171,7   84,0     0,00
 e� 3 772,2 –8,4 763,8 432,4     0,12
  4 170,6 –1,9 168,7   61,2     2,20

= ! # � � " � � # �. J�#�#'� #���!��#� "��-
��� ��!���2��� ����&��#+ �i, ��0�!���#"���#� 
$�$!���� �i – �i # "����� 8/���������2��� $�-
!������ �i — ��–1; #�����#������+ � �
 �$���!� 
)i — ��/���2; #�����#������+ � 
� �$���!� Ii — 
Å4/�.�.�. 
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���&��#� �6(b1), � ����!��/ &��� �������� � !�&���� [ 16—18 ] ��#��������� $�����, ��-
&�<������ � %��+ �&����# 
� �$���!�, �&������, ��� $�������<� !��"���, �#"��6�� ����+ 
� 
���#�����2<. �����2��� ��� ��8�!��'#����� ����&��#� �����/�� ���2�� ���#��� � 
�, ��-
���� #�����#�����2 $�����#����!#"��0� ����&��#� �3(a1) � 4 !��� ��I� #�����#�����# �5(b2). 
�� %��� �������## ��#�������/< $����/ (182 ��–1) � �$���!� 
� [ 22 ] ����/�� ������# � �3(a1). 

��$��������#� ��&�<������ �
 �$���!�� [ 20, 22 ] � ��"#�������# "�������# # �
 #�-
����#�������# ��8�!��'#����� ����&��#+ �����/�� MnF3 $���������, "�� ��#&���� !��/�-
��� �&y�����#�� $!�#���6���#� �/&���� 182/186 ��–1 � �
 �$���!� � �!0�����+ # �!#$����-
��+ ���!#'�� [ 20, 22 ] �������� ���!#"��+ %88���. �������#� ���$����� %��0� �/&���� � !��-
��� ����&��#�� �����/�� MnF3 $!��#��!�"#� # !��/�2����� ��I#� ��"#����#+, # %��$�!#-
������2��� ������. ��+���#���2��, $!# ����� �������## &���� #�����#��/< ���$�����/ 
182 ��–1 �/&���� 182/186 ��–1 ����/�� $!#$#���2 � ����&��#< �6(b1), � ����� #�����#��/< ���-
$�����/ 186 ��–1 — � ����&��#< �3(a1). 	���� �������#� �� ��0���/���� � �������#�� � ����&�-
�#< �3(a1) $����� 182 ��–1 � �$���!� 
�, � ���6� � ���, "�� � �
 �$���!� � �������+ ���!#'� 
��&�<������ �� �/&���, � ��#��������� $����� � �������� "#���� 185 ��–1. ����, $!# #���!-
$!���'## �
 �$���!�� [ 20, 22 ] �� $���0���, "�� ����� #�����#���� ���$������ �/&���� ����-
���� �������#�� ���!#"��0� %88����.  

���"��� $�������<�, "�� �
 #�����#�����2 ��8�!��'#����� ����&��#+ �6(b1) # �3(a1) 
�������"�� ������ ��� ��0�, "��&� �&� ����&��#� ��6�� &��� ��&�<���2 � �
 �$���!�. =�-
����2�/ � �#���"�������+ �&����# �
 �$���!�� [ 20, 22 ] ��&�<������ �#I2 ���� $�����, $!#-
�����6�7�� ����&��#�� �����/�� MnF3 (185 ��–1 � Ne, 182 ��–1 � Ar # Kr), ����/�� $!#����2, 
"�� �������� "#��� ��/� �������"�� ���#���� � �
 �$���!� ����&��#+ �����/�� MnF3 ���$�-
��<�: �6 � �3. ���/�2���� ��I#� !��"���� ��+���#���2�� /������<� �� $!#&�#�#���2��� !����-
���� "����� �6 # �3: ��"#������� ���#"#�� �6 = 186,4 ��–1 # �3 = 184,5 ��–1 ���#"�<��� �!/0 �� 
�!/0� ���0� �#I2 �� 1,9 ��–1. >����6��, ���#"#� �3 �� �6 ������ �7� ���2I� $!# $!������## 
��"#����#+ �� &���� �����#� /!����� ���!##. > %��+ ����# �����#�, "�� #���������#� �#���-
"�������+ �&����# �
 �$���!� �����/�� MnF3 &��# $!������� �� �$���!��2��+ I#!#��+ 7�-
�# �$���!�8������!� 1—3 ��–1 � !�&��� [ 20 ] # 2 ��–1 � !�&��� [ 22 ] (��. [ 25 ]). =!# ����+ !��-
!�I�<7�+ �$���&����# �$���!�8������!� ��� $����� � !������2< �������� "#��� ����� 2 ��–1 
��0�# $!������2 � �
 �$���!�� [ 20, 22 ] � �#�� ����+ $�����. >���� � ���, "�� ��&�<������  
� �
 �$���!� $����� 185 ��–1 (Ne) # 182 ��–1 (Ar, Kr) $!���������� ��&�+ �/$�!$��#'#< ����-
&��#+ �6 # �3, $�����!6������ $!# �!�����## ���!��#"���#� # %��$�!#������2��� �
 #����-
�#������+. �/��� ��"#������� �
 #�����#������+ A6 + A3 ��0���/���� � �
 #�����#�����2< 
$����� 182 ��–1, #���!����+ � !�&��� [ 22 ]: ���!#� ���� (A6 + A3):)4 = 0,42:1, � %��$�!#���� 
[ 22 ] — A182:A759 = 0,5:1.  

>���!�7���2 � �&�/6���#< �#���"�������+ �&����# �$���!� 
�, ��$���#�, "�� !��/�2��-
�� ��I#� ��"#����#+ $!���������<� ���#"#� � ��+ �7� ����+ $�����, ����������/<7�+ ��-
��&��#< �5(b2) = 172 ��–1. 
��� 
� ���#�����2 %��0� ����&��#� � 4 !��� ���2I� ���#�����# ��-
��&��#� �3(a1), $����� �5 ���6�� &��2 ��&�<����� � �$���!� 
�. ������ � �#���"�������� 
�#�$����� 
� �$���!� �����/�� MnF3 ����!� !�&��� [ 22 ] ��&�<���# �#I2 ���/ $����/ 
182 ��–1, ����!��, �"��#���, $!#�����6#� ����&��#< �3(a1). �&�/6��� � ����� !��/�2����� ��-
I#� ��"#����#+ �����6����2 ��&�<���#� � �$���!� 
� �����/�� MnF3 "������ �5, ����/�� 
�����#�2, "�� ��"����2 $!��������#� "������ ����&��#� �5 # 
� ���#�����# I5, $�-�#�#���/, 
������2�� �#6� ��"����# $!��������#� �����2��� ���#"#� �i # Ii ��������#� $!���&!�6��#�  
� ��I#� ��"#����#�� �����6����2< ��-�����!�����0� $������!�7��#� %��+ �����/��. 	�� �� 
�����, $�����2�/ &�!2�! $������!�7��#� �������"�� ����� ($�� &�!2�!�� /�������<��� "���-
!� %��!0��#"���#� /!����), ��6�� ������2��, "�� $��/"����� ���#"#�� �������0� "#��� 8/�-
��������2��0� $�!����� �5 # 
� ���#�����# I5 $!����$���&��. =!#��� � ��"����� �'���# $�-
0!�I����# �$!������#� �5 ���#"#�/ 
15 ��–1, $!������#� �5 ����/�� �6#���2 � �#�$����� 
187—157 ��–1. q����#�, "�� $����� � ����#�/��� $!# 182 ��–1 &��� ��!�0#��!#!����� � �$��-
�!� 
� [ 22 ] $!# �#���+ !��!�I�<7�+ �$���&����# �$���!����!� (� I#!#��+ 7��# 8 ��–1). 
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=!#�������+ � ����2� [ 22 ] !#�/��� �$���!� 
� ��#�����2���/�� � ���, "�� %�� $����� �"��2 
I#!����, # "�� � ���!��/ ���2I#� �������� "#��� ��� $!���#!����� �� �175 ��–1. =�%���/ �� 
#���<"���, "�� ���+ ����� � %�/ $����/ ��!��/ � ����&��#�� �3(a1) ����#� 8/���������2��+ 
$�!���� �5(b2). ��� $!���!�# %��0� $!��$���6��#� &��� &� �"��2 $������ $!�����# ��$���#-
���2���, $!�'#�#����� #���������#� �$���!� 
� �����/�� MnF3.  

CoF3. ���/�2���� ��I#� !��"���� $�����!6��<� �������#� $����� 671 ��–1 (Ne), 663 ��–1 
(Ar) � 
� �$���!� [ 23 ] � ����&��#< �1( 1a�), � $����� 748,2 ��–1 (Ne), 737,2 ��–1 (Ar) � �
 �$��-
�!� [ 23 ] � ����&��#< �3(e�) �����/�� CoF3. > �
 �$���!�� �����/�� CoF3 � �!0�����+ # �!#$-
������+ ���!#'��, $��/"����� ��#��� � ���!. [ 20 ], $����� �3(e�) $!������� � �#�� �/&���� 
(��. ��&�. 5). �"��#���, ����/�� ��0���#�2�� � /���!6���#�� ����!�� !�&��� [ 20 ] � ���, "�� 
��&�<������ !��7�$���#� %��+ $����� �������� �������#�� ���!#"��0� %88����. > �#���"��-
�����+ �&����# �$���!� 
� [ 23 ], #�����������+, ��� # � ��/"�� MnF3 [ 22 ], $!# �$���!��2��+ 
I#!#�� 7��# �$���!����!� 8 ��–1, &��� ��&�<����� $����� 166 ��–1 (Ne), 162 ��–1 (Ar). ����-
���#� %��+ $����� � ����&��#< �4(e�) �����/�� CoF3 [ 23 ] �$���� $�����!6������ ��I#�# 
!��"����#. > �#���"�������+ �&����# �
 �$���!� [ 20 ] &��� �&��!/6��� $����� 160 ��–1 (Ar), 
158 ��–1 (Kr). ��� &��� �������� ����!��# [ 20 ] �� �����/ #� ��8�!��'#����� ����&��#+� ��-
���/�� CoF3. ��I# ��"#����#� ��#�����2���/<� � ���, "�� �&� ��8�!��'#����� ����&��#� 
�����/�� CoF3 (�2 # �4) �&����<� ���2�� ������+ # $!#&�#�#���2�� ��#������+ �
 #�����#�-
����2< ()2:)4 = 1,00:0,73), # $�%���/ �&� ���6�� &��2 ��&�<����� � �
 �$���!�. ���#"#�  
� �#���"�������+ �&����# �
 �$���!� �����/�� CoF3 [ 20 ] �#I2 ����+ $����� ��#�����2���/-
�� � $�!��!����## �$���!��2��� $���� �2 # �4*. ���/�2���� ��"#����#+ "����� ����&��#+ ��-
���/�� CoF3 �� $!��#��!�"�� �����/ �����/: ���!��#"���#� ���#"#�� �2 # �4 ���#"�<��� �!/0 
�� �!/0� ���0� �#I2 �� 3 ��–1, # %�� !������2 ��6�� ����2 �7� ���2I� $!# $�!����� � &���� ��-
���#� /!����� ���!##. ��$���#�, "�� �$���! 
� �����/�� CoF3 [ 23 ] � �#���"�������+ �&���-
�# &�� #��������� $!# �#���+ !��!�I�<7�+ �$���&����# �$���!����!�. >����6��, %�� �&-
�������2���� �������� ����+ #� $!#"#� ��&��2I�0� !����0�������#� �������� "#��� ����#�/-
�� $����� (162 ��–1) � �$���!� 
� [ 23 ] # $����� 160 ��–1 � �
 �$���!� [ 20 ]. 

> �#�#��+ �&����# �$���!� $�0��7��#� �����/� CoF3 [ 23 ] &��� ��!�0#��!#!����� I#!�-
��� $����� � ����#�/��� 19400 ��–1 � �������+ ���!#'� # 19350 ��–1 � �!0�����+ ���!#'�. ��-
��!� [ 23 ] ��������# $!��$���6��#�, "�� %�� $����� $!#�����6#� %����!�����/ $�!����/ 
5

1A� � 5E� � �����/�� CoF3. ��0����� !��/�2����� ��I�+ !�&���, ����0� !��� $�!���� ��+���#-
���2�� �������� ��#&���� ��!������ ����#����� ��� ��&�<���#� � �#�#��+ �&����# �$���!� 
CoF3. ������ ���!#� $!����������� 0�!���� ���2I/< ���#"#�/ %��!0## %����!����0� ���&/6-
���#�: �����#���2��� %��!0#� �������#� 5E� !���� �16500 ��–1, # $!# /"��� ��-�����!�����+ 
���&#�#��'## %��0� �������#� (EJT � 1400 ��–1 � $!#&�#6��## CCSD(T)/CBS) %��!0#� ��#�&�-
�#"����0� %����!����0� $�!����� ������#� ����� 15000 ��–1. �/7��������� !����0�������#� 
���!## # !��/�2����� �$���!����$#"���#� %��$�!#������ � �����/���#, $���7�����# � �!#-
�����#"���/< ���!#'/ [ 23 ], ��6�� ��#�����2�������2 � �������� ��#��## ���!#"��0� ��!/-
6��#� �� %����!����+ �$���! �����/� CoF3. 

FeF3. �� �$��� ��� �����/�� FeF3 #������� �#I2 "������ ��������0� ��#����!#"��0� ��-
��&��#� �3(e�), #���!����� ������� �
 �$���!����$## � $!#�����#�� ����#�# ���!#"��+ #��-
��'##: �3(e�) = 743,6 ��–1 (���!#'� Ne) [ 26 ], 728,5 ��–1 (���!#'� Ar) [ 27 ]. ���#"#� $!�������-
�����0� ���!#�+ �������0� "#��� ���!

3�  = 759 ��–1 �� "������ Ne
3�  ���������� 16 ��–1. 	���� 6� 

!���#"#� ����! # �Ne (14—16 ��–1) #���� ����� ��� ��������� ����&��#+ �1 # �3 CoF3 # �1 MnF3, 
# ����� ���2I�� (7 ��–1) — ��� �4 �����/�� MnF3.  

N�����+ $!#"#��+ %�#� !���#"#+ �������� ����!#"��+ %88����, �.�. ��#��#� ���!#"��0� 
��!/6��#� �����/�� �� �� �$���!. 
!��� ��0�, ������!�+ ����� � !����6���#� ���!## # %��$�- 
 

                                                                 
* �����#�, "�� �� !#�/��� �
 �$���!� CoF3 #� !�&��� [ 20 ] �������"�� ��"���#�� �#��� ��#����!#� 
($��"�) $�����, #��<7�+ ����#�/� $!# 160 ��–1. 
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'���������� re � �����	����� rg ��#$
������ ����	�
��
 � ��������� MF3 (Å),  
����������� ab initio � ��������� ��	���� ��%���� ����	���������� 

���"�� ab initio ^N 
�����/�� ��������#� 

re rg – re rg rg 

MnF3 Mn—F1 1,7155   0,0122 1,7277 1,728 
 0,014 
 Mn—F2, Mn—F3 1,7411   0,0142 1,7553 1,754 
 0,008 
 F1—F2, F1—F3 2,7665   0,0419 2,8084 2,771 
 0,016 
 F2—F3 3,3419 –0,0357 3,3062 3,298 
 0,017 

FeF3 Fe—F 1,7473   0,0142 1,7615 1,763 
 0,004 
 F—F 3,0264 –0,0135 3,0129 2,991 
 0,012 

CoF3 Co—F 1,7101   0,0102 1,7203 1,732 
 0,004 
 F—F 2,9620 –0,0046 2,9574 2,970 
 0,014 

= ! # � � " � � # �: ���� ���#"#�� rg $!# ���$�!��/!� 0��� MnF3 1000 K, FeF3 1260 K, CoF3 812 K. 
^����!���0!�8#"���#� ������ #� !�&�� [ 18 ] (MnF3), [ 28 ] (FeF3), [ 29 ] (CoF3). 
 
!#����� ����2 ������ ����"����#, ��������� � ������!I������� $!#�������+ ���!��#"����+ 
�����#, � ��� "#��� � ��� �7� ��$����� /"���� %����!����+ ��!!���'## �� /!���� CCSD(T)  
# � $�0!�I������# $!�'��/!� %���!�$���'## � $!����/ CBS. ����� ���#"#�� ��������#+ 
��"#������� ����&����2��� "����� �� "�����, ��&�<������ � �������+ ���!#'�, ��#�����2��-
�/<� � ��&��2I�� ��#��## �������+ ���!#'� �� ����&����2��� �$���!� !������!#������ 
�����/�, � ���6� � �����"#���2����# ������"��� ����"�����+ � �����# CCSD(T)/CBS $!# �� 
$!#�����## � ��"#����#< �$���!�� �����/� 0���0��#��� 3d-��������.  

�&89;<&3�'& 3"**1�;��;. > ��&�. 6 $!������������� ���!#�+ !���������� re # %88��-
�#���� rg ��6y���!��� !�������#� � �����/��� �!#8��!#��� ��!0��'�, 6����� # ��&��2�� ��-
$��������� � ���#"#���# rg, ��+������# ������� %����!���0!�8## (^N) 0�����+ 8��� ����-
������/<7#� ��7���� [ 18, 28, 29 ]. ����������� !�������#� ��+���� ������� CCSD(T)/CBS,  
� $�$!���# rg – re, /"#����<7#� �����������2 ����&����2��� # �!�7����2��� �������#+ ����-
�/� $!# ���$�!��/!� 0���, ��"#����� � $!#&�#6��## MP2/TZ-NR � $���72< $!�0!���� 
CFOUR [ 9 ]. =�����2�/ $!# �$!������## ������� 0�����+ %����!���0!�8## ��6y���!��� !��-
�����#+ � �����/��� 8��!#��� d-�������� !�������#� ������—8��! /������ �$!����#�2 � �/-
7�������� &��2I�+ ����6����2<, "�� !�������#� 8��!—8��!, ��#&��2I#+ #���!�� $!������-
���� ��$��������#� ���!��#"���#� # %��$�!#������2��� ���#"#� rg(M—F). =!������������� 
���!#�+ !�������#� rg(M—F) � �����/��� FeF3 # MnF3 ��0���/<��� � ������# %����!���0!�-
8## � $!������ $�0!�I����# %��$�!#�����. > �� 6� �!��� ���!��#"����� !�������#� rg(Co—F) 
� �����/�� CoF3 ���#"����� �� !�������#�, #���!����0� � !�&��� [ 29 ], �� 0,012 Å, "�� � 3 !��� 
$!���I��� �������/< ����!��# [ 29 ] �'���/ $�0!�I����# #���!��#� %��+ ���#"#�� 
(
0,004 Å). =!#"#��+ ����2 �������0� !����6���#� ���!## # �$��� ��0/� &��2 �� ���2�� ��-
�������# $!#�������� ���# ���!��#"���#� ������+, �� # �����6��� $�0!�I����#, �� /"���-
��� $!# ����#�� %����!���0!��� � !�&��� [ 29 ]. > %��+ ����# ����/�� �����#�2, "�� !��/�2���� 
%����!���0!�8#"���#� #���������#+ ��!���#� �����/� FeF3 [ 30 ] # MnF3 [ 31 ], ��$��������  
� ��+ 6� ^N ��&�!���!##, "�� # !�&��� [ 29 ], ������#�2 ��6� ���������"�� ��"�� (��. �#��/�-
�#< � !�&���� [ 1 ] # [ 18 ]).  

�&3��!���%&*��& *#�=*1#". >�"#������� %��!0## !��$��� �����/�� �� #��� 	E#��, 
%��!0## ����#��'## 	E�� # ������!���� %����2$## ����#��'## 	��Ho �����/� MnF3, FeF3  
# CoF3 $!���������� � ��&�. 7. 	�� 6� $!#������ %����2$## ����#��'##, ��+������ #� %��$�-
!#������2��� ������ [ 32, 33 ]. ��������� �� ������+ �� !�&��/ [ 33 ] ���#"#�� 	��

o
298H (CoF3, 

0��) ��+���� ���# $� %����2$## 	f
o
298H (CoF3, 0��) = 133,1
2,4 ����/���2. =�������� &��� !��- 
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����������� ��	���� CCSD(T) ������� �����+��+�� �� ���� 	E#�� (MF3 � M+ + 3F–)  
� �� �	��� 	E�� (MF3 � M + 3F) � ��	��
��� �	���%�+�� 	��

o
TH  ������� MF3 (����/���2) 

=�!����! MnF3 FeF3 CoF3 =�!����! MnF3 FeF3 CoF3 

	E#�� TZ 1372,55 1342,83 1398,21 	E�� 302,66 324,54 293,05 
 QZ—TZ 4,00 4,35 4,88 ZPE     3,94     3,84     3,92 
 5Z—QZ 1,54 1,80 2,06 ( o

298H – o
0H )[MF3, 0��]     3,66     3,74     3,69 

 CBS—5Z –0,77 1,62 1,82 	��
o
0H  298,7 320,7 289,1 

 CBS 1377,31 1350,60 1406,97 	��
o
298H  301,1 323,2 291,5 

 CBS + 
ESO 1375,86 1350,60 1405,63 	��
o
298H  �$�� 293,6 
 10a 330,3 
 17a 292,0 
 3b

 
 

 

a [ 32 ].  
b [ 33 ]. 

 
�"#���� ����!��# !�&��� [ 33 ] $� #���!����+ #�# %����2$## �/&�#��'## �!#�����#"����0� 
�!#8��!#�� ��&��2��. >��#"#�� 	f

o
298H (Co, 0��) # 	f

o
298H (F, 0��) &��# ����� ���# #� �$!���"-

�#�� [ 13 ].  
	��!��#"���#� ���#"#�� %����2$## ����#��'## ��0���/<��� � %��$�!#������2���# 

[ 32, 33 ] � $!������ $�0!�I����# #���!��#+. ��� CoF3 %����2$#� ����#��'## 	��
o
298H  #������� 

#� �$��� [ 33 ] � ������+ ��"����2<, # !��/�2��� ���!��#"����0� $!��������#� %����2$## 
	��

o
298H  ���#"����� �� %��$�!#������2��+ ���#"#�� ���0� �#I2 �� 0,5 ����/���2. =�0!�I����2 

%��$�!#������2��0� �$!������#� %����2$#+ ����#��'## �����/� MnF3 # FeF3 � !�&���� [ 32 ] 
&��� ���2�� ���#��, # ��"#������� ���#"#�� 	��

o
298H  ��� %�#� �����/�, $�-�#�#���/, &���� 

����6��, "�� %��$�!#������2���.  

������ 

> #���������#�� �����/� MnF3, FeF3 # CoF3 ������� ��������� ������!�� CCSD(T) ��-
&�<������ �������"�� &���!�� ����#����2 !��/�2����� ��"#����#+ � $!����/ $����0� &��#�-
��0� ��&�!� $!# #�$��2�����## $�����������2����# &��#��� TZ, QZ, 5Z. =�������, "�� ����� 
CCSD(T) �$���&�� � ������+ ��"����2< �$#�����2 ���+���� !������!����� �����/�, � ��� 
"#��� 0�����!#"���#� $�!����!�, "������ ����&��#+, %����2$## ����#��'##, %��!0## ���&/6-
������ %����!����� �������#+, ��!����!#��#�# %88���� ;��—	����!�. ���/�2���� ���!��#-
"����0� ����#�� ����&����2��� �$���!�� �����/� $�����#�# /��"�#�2 �������#� $����, ��-
&�<������ � �
 �$���!�� # �$���!�� 
� �����/� MnF3 # CoF3.  

 
����!� &��0���!�� ����#+��#+ 8��� 8/���������2��� #���������#+ �� $����!6�/ %��+ 

!�&��� ($!���� x 09-03-01032). 
�/��6*  7��:')�;'< 

1. Solomonik V.G., Stanton J.F., Boggs J.E. // J. Chem Phys. – 2005. – 122, N 9. – 094322. 
2. Solomonik V.G., Stanton J.F., Boggs J.E. // J. Chem. Phys. – 2008. – 128, N 24. – 244104. 
3. ��������� �.=., ������� ).>., �����
�� 6.). // ���. �/���. 
#�#� # �#�. ����. – 2011. – 54, x 2.  

– �. 38. Solomonik V.G., Smirnov A.N., Vasiliev O.A. // Izv. Vyssh. Uchebn. Zaved., Khimiya i Khim. 
Technologiya. – 2011. – 54, N 2. – P. 38. 

4. ��������� �.=., "������ ).). // �/!�. ��!/��/!. �#�##. – 2012. – 53, x 1. – �. 24. 
5. Werner H.-J., Knowles P.J., Lindh R. et al. MOLPRO, version 2009.1, a package of ab initio programs; 

http://www.molpro.net. 
6. Balabanov N.B., Peterson K.A. // J. Chem. Phys. – 2005. – 123, N 6. – 064107. 



>.N. ��������
, �.�. ��
���>  848 

7. Dunning T.H. // J. Chem. Phys. – 1989. – 90, N 2. – P. 1007. 
8. Kendall R.A., Dunning T.H., Harrison R.J. // J. Chem. Phys. – 1992. – 96, N 9. – P. 6796. 
9. Stanton J.F., Gauss J., Harding M.E. et al. CFOUR, a quantum chemical program package; 

http://www.cfour.de. 
10. Schmidt M.W., Baldridge K.K., Boatz J.A. et al. // J. Comput. Chem. – 1993. – 14. – P. 1347. 
11. Blondel C., Cacciani P., Delsart C., Trainham R. // Phys. Rev. A. – 1989. – 40, N 7. – P. 3698. 
12. Ralchenko Yu., Kramida A.E., Reader J. 40 ASD Team. 40 Atomic Spectra Database. Version 3.1.5. 2008; 

http://physics.40.gov/asd3. 
13. NIST-JANAF Thermochemical Tables, 4-th Ed. Part I, Monograph 9. – 1998. 
14. Yates J.H., Pitzer R.M. // J. Chem. Phys. – 1979. – 70, N 9. – P. 4049. 
15. ��������� �.=., ���%��� �.�., ?�������� >.?. // �/!�. ���!0��. �#�##. – 1997. – 42, x 3. – �. 496. 

Solomonik V.G., Sliznev V.V., Balabanov N.B. // Russian J. Inorg. Chemi. – 1997. – 42, N 3. – P. 430. 
16. Solomonik V.G., Sliznev V.V., Balabanov N.B. // Z. Phys. Chem. – 1997. – 200. – S. 77. 
17. ��������� �.=., ���%��� �.�., ?�������� >.?. // �/!�. ���!0��. �#�##. – 1998. – 43, x 7. – �. 1172. 

Solomonik V.G., Sliznev V.V., Balabanov N.B. // Russian J. Inorg. Chem. – 1998. – 43, N 7. – P. 1077. 
18. Hargittai M., Reffy B., Kolonits M., Marsden C.J., Heully J.-L. // J. Amer. Chem. Soc. – 1997. – 119, N 38. 

– P. 9042. 
19. Mondal P., Opalka D., Poluyanov L.V., Domcke W. // Chem. Phys. – 2011. – 387. – P. 5665. 
20. @���
	&�� @.�., 6��� �.?., U����
��� �.Z. // ��6�/�. �&. ��/"��� �!/��� ���!/��/!� # %��!0��#�� 

�����/��. 	!/�� V >����<�. ����7. $� #�/"��#< ��!/��/!� �����/� � 0�����+ 8���. – �������, 
1990. – �. 60 – 65. 

21. 6��� �.?., @���
	&�� @.�., U����
��� �.Z., "�	
��� �.>. // �/!�. 8#�. �#�##. – 1995. – 69, x 5.  
– �. 876. 

22. ?�������� �.>., /���	�������� [.?. // �$�#�� # �$���!����$#�. – 1996. – 80, x 5. – �. 762. Bukhma-
rina V.N., Predtechenskii Yu.B. // Optics and Spectroscopy. – 1996. – 80, N 5. – P. 684.  

23. Bukhmarina V.N., Gerasimov A.Yu., Predtechenskii Yu.B. // Vibrational Spectroscopy. – 1992. – 4. – P. 91.  
24. Cesaro S.N., Rau J.V., Chilingarov N.S., Balducci G., Sidorov L.N. // Inorg. Chem. – 2001. – 40, N 1. – P. 179. 
25. /���	�������� [.?., @�&�� '.?., >�����&��� �.>. // �$�#�� # �$���!����$#�. – 2000. – 88, x 6.  

– �. 948. Predtechenskii Yu.B., Dushin R.B., Nekhoroshkov S.N. // Optics and Spectroscopy. – 2000. – 88, 
N 6. – P. 862.  

26. /���	�������� [.?., \���� 7.@. // 	��. ����. 12-0� >����<�. �#�$��#/�� �=!#�����#� ����&����2-
��� �$���!�� � ���!0��#"����+ # ���!�#��'#����+ �#�##�. – �#���, 1989. – �. 75.  

27. Osin S.B., Davlatshin D.I., Ogden J.S // J. Fluor. Chem. – 1996. – 76. – P. 187. 
28. Hargittai M., Kolonits M., Tremmel J., Fourquet J.-L., Ferey G. // Struct. Chem. – 1990. – 1. – P. 75. 
29. =������ =.�., =������� >.�., *������� 6.=., *������ ).�., U����� �.)., '���� ].=., ^���	�� �.�. 

// �/!�. ��!/��/!. �#�##. – 1992. – 33, x 6. – �. 84. Girichev G.V., Giricheva N.I., Krasnova O.G., 
Krasnov A.V., Shlykov S.A., Rakov É.G., Khaustov S.V. // J. Struct. Chem. – 1992. – 33, N 6. – P. 838.  

30. =������ =.�., *��	(&�� @.)., /�	���� �.>., U����� �.). // �/!�. ��!/��/!. �#�##. – 1991. – 32, 
x 4. – �. 62. Girichev G.V., Kostyushin D.A., Petrova V.N., Shlykov S.A. // J. Struct. Chem. – 1991. – 32, 
N 4. – P. 503.  

31. =������ =.�., =������� >.�., /�	���� �.>., U����� �.)., '���� ].=. // �/!�. ��!/��/!. �#�##. – 1994.  
– 35, x 4. – �. 61. Girichev G.V., Giricheva N.I., Petrova V.N., Shlykov S.A., Rakov É.G. // J. Struct. Chem. 
– 1994. – 35, N 4. – P. 478.  

32. Zmbov K.F., Margrave J.L. // J. Inorg. Nucl. Chem. – 1967. – 29. – P. 673. 
33. Balducci G., Brunetti B., Piacente V. // J. Alloys Comp. – 1997. – 260. – P. 56. 
 



<<
  /ASCII85EncodePages false
  /AllowTransparency false
  /AutoPositionEPSFiles true
  /AutoRotatePages /All
  /Binding /Left
  /CalGrayProfile (Dot Gain 20%)
  /CalRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CalCMYKProfile (U.S. Web Coated \050SWOP\051 v2)
  /sRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CannotEmbedFontPolicy /Warning
  /CompatibilityLevel 1.4
  /CompressObjects /Tags
  /CompressPages true
  /ConvertImagesToIndexed true
  /PassThroughJPEGImages true
  /CreateJobTicket false
  /DefaultRenderingIntent /Default
  /DetectBlends true
  /DetectCurves 0.1000
  /ColorConversionStrategy /LeaveColorUnchanged
  /DoThumbnails false
  /EmbedAllFonts true
  /EmbedOpenType false
  /ParseICCProfilesInComments true
  /EmbedJobOptions true
  /DSCReportingLevel 0
  /EmitDSCWarnings false
  /EndPage -1
  /ImageMemory 1048576
  /LockDistillerParams false
  /MaxSubsetPct 100
  /Optimize true
  /OPM 1
  /ParseDSCComments true
  /ParseDSCCommentsForDocInfo true
  /PreserveCopyPage true
  /PreserveDICMYKValues true
  /PreserveEPSInfo true
  /PreserveFlatness true
  /PreserveHalftoneInfo false
  /PreserveOPIComments false
  /PreserveOverprintSettings true
  /StartPage 1
  /SubsetFonts true
  /TransferFunctionInfo /Apply
  /UCRandBGInfo /Preserve
  /UsePrologue false
  /ColorSettingsFile ()
  /AlwaysEmbed [ true
  ]
  /NeverEmbed [ true
  ]
  /AntiAliasColorImages false
  /CropColorImages true
  /ColorImageMinResolution 300
  /ColorImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleColorImages true
  /ColorImageDownsampleType /Bicubic
  /ColorImageResolution 300
  /ColorImageDepth -1
  /ColorImageMinDownsampleDepth 1
  /ColorImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeColorImages true
  /ColorImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterColorImages true
  /ColorImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /ColorACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /ColorImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000ColorACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000ColorImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasGrayImages false
  /CropGrayImages true
  /GrayImageMinResolution 300
  /GrayImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleGrayImages true
  /GrayImageDownsampleType /Bicubic
  /GrayImageResolution 300
  /GrayImageDepth -1
  /GrayImageMinDownsampleDepth 2
  /GrayImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeGrayImages true
  /GrayImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterGrayImages true
  /GrayImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /GrayACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /GrayImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000GrayACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000GrayImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasMonoImages false
  /CropMonoImages true
  /MonoImageMinResolution 1200
  /MonoImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleMonoImages true
  /MonoImageDownsampleType /Bicubic
  /MonoImageResolution 1200
  /MonoImageDepth -1
  /MonoImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeMonoImages true
  /MonoImageFilter /CCITTFaxEncode
  /MonoImageDict <<
    /K -1
  >>
  /AllowPSXObjects false
  /CheckCompliance [
    /None
  ]
  /PDFX1aCheck false
  /PDFX3Check false
  /PDFXCompliantPDFOnly false
  /PDFXNoTrimBoxError true
  /PDFXTrimBoxToMediaBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXSetBleedBoxToMediaBox true
  /PDFXBleedBoxToTrimBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXOutputIntentProfile ()
  /PDFXOutputConditionIdentifier ()
  /PDFXOutputCondition ()
  /PDFXRegistryName ()
  /PDFXTrapped /False

  /CreateJDFFile false
  /Description <<

    /BGR <>
    /CHS <FEFF4f7f75288fd94e9b8bbe5b9a521b5efa7684002000500044004600206587686353ef901a8fc7684c976262535370673a548c002000700072006f006f00660065007200208fdb884c9ad88d2891cf62535370300260a853ef4ee54f7f75280020004100630072006f0062006100740020548c002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e003000204ee553ca66f49ad87248672c676562535f00521b5efa768400200050004400460020658768633002>
    /CHT <FEFF4f7f752890194e9b8a2d7f6e5efa7acb7684002000410064006f006200650020005000440046002065874ef653ef5728684c9762537088686a5f548c002000700072006f006f00660065007200204e0a73725f979ad854c18cea7684521753706548679c300260a853ef4ee54f7f75280020004100630072006f0062006100740020548c002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e003000204ee553ca66f49ad87248672c4f86958b555f5df25efa7acb76840020005000440046002065874ef63002>
    /CZE <>
    /DAN <>
    /DEU <>
    /ESP <>
    /ETI <>
    /FRA <>
    /GRE <>

    /HRV <>
    /HUN <>
    /ITA <>
    /JPN <>
    /KOR <FEFFc7740020c124c815c7440020c0acc6a9d558c5ec0020b370c2a4d06cd0d10020d504b9b0d1300020bc0f0020ad50c815ae30c5d0c11c0020ace0d488c9c8b85c0020c778c1c4d560002000410064006f0062006500200050004400460020bb38c11cb97c0020c791c131d569b2c8b2e4002e0020c774b807ac8c0020c791c131b41c00200050004400460020bb38c11cb2940020004100630072006f0062006100740020bc0f002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e00300020c774c0c1c5d0c11c0020c5f40020c2180020c788c2b5b2c8b2e4002e>
    /LTH <>
    /LVI <>
    /NLD (Gebruik deze instellingen om Adobe PDF-documenten te maken voor kwaliteitsafdrukken op desktopprinters en proofers. De gemaakte PDF-documenten kunnen worden geopend met Acrobat en Adobe Reader 5.0 en hoger.)
    /NOR <>
    /POL <>
    /PTB <>
    /RUM <>
    /SKY <>
    /SLV <>
    /SUO <>
    /SVE <>
    /TUR <>
    /UKR <>
    /ENU (Use these settings to create Adobe PDF documents for quality printing on desktop printers and proofers.  Created PDF documents can be opened with Acrobat and Adobe Reader 5.0 and later.)
    /RUS <>
  >>
  /Namespace [
    (Adobe)
    (Common)
    (1.0)
  ]
  /OtherNamespaces [
    <<
      /AsReaderSpreads false
      /CropImagesToFrames true
      /ErrorControl /WarnAndContinue
      /FlattenerIgnoreSpreadOverrides false
      /IncludeGuidesGrids false
      /IncludeNonPrinting false
      /IncludeSlug false
      /Namespace [
        (Adobe)
        (InDesign)
        (4.0)
      ]
      /OmitPlacedBitmaps false
      /OmitPlacedEPS false
      /OmitPlacedPDF false
      /SimulateOverprint /Legacy
    >>
    <<
      /AddBleedMarks false
      /AddColorBars false
      /AddCropMarks false
      /AddPageInfo false
      /AddRegMarks false
      /ConvertColors /NoConversion
      /DestinationProfileName ()
      /DestinationProfileSelector /NA
      /Downsample16BitImages true
      /FlattenerPreset <<
        /PresetSelector /MediumResolution
      >>
      /FormElements false
      /GenerateStructure true
      /IncludeBookmarks false
      /IncludeHyperlinks false
      /IncludeInteractive false
      /IncludeLayers false
      /IncludeProfiles true
      /MultimediaHandling /UseObjectSettings
      /Namespace [
        (Adobe)
        (CreativeSuite)
        (2.0)
      ]
      /PDFXOutputIntentProfileSelector /NA
      /PreserveEditing true
      /UntaggedCMYKHandling /LeaveUntagged
      /UntaggedRGBHandling /LeaveUntagged
      /UseDocumentBleed false
    >>
  ]
>> setdistillerparams
<<
  /HWResolution [2400 2400]
  /PageSize [612.000 792.000]
>> setpagedevice


