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� �������������� �������� ��������� (��!�" riDFT, #$�%&����� BLYP, '�����)+ 
��'�� hf.bas) � GAUSSIAN-98 (��!�" HF, '�����)+ ��'�� 6-311G(d,p)) �����"��) ���-
7�!) ����!����!����): � ;��%!����): �!�$%!$� �<"� ����%$� — ����=���): �����%�-
��� � �'=�+ #���$��+ R,R�Ge(XCH2CH2)2Y (�"� X = C, O, S, � Y = N, O, S). � ��������-
������ ��!�"� AIM �)7�����) !�������7��%�� :���%!����!�%� "�!���): ��<��+ Ge—Y 
;!�: ����%$�. ������ ���$7���): "���): ��%����, 7!� ����!� "� ����7�� ��?�!���): 
����!�<��+ Ge—Y �2,7 Å ;!� ��<�� ��?�� ������!����!� %�% ��<�� �����?$!�7���� !�-
��. ��� ����!�<��<: Ge—Y �3,0 Å ;!� ��<�� �!����<!�< ����)��, !�% 7!� �������+ 
�%��" � ��<�)����� Ge—Y �����! %$������%�� ������"�+�!��� ����������� ���<?��-
�): �!���� Ge � Y.  
 
� � " # � � � �  � � $ � %: �����%��), %���!���< :���<, ��!�" AIM, !�������7��%�+ ���-
���. 

 
���"� ������7��%�: ���"�����+ �������< � ���E������+ %���"���&�����+ �#���+ ;��-

���!� �������� ��$7��) �����%��), � ����%$��: %�!��): �!�� �������< �:�"�! � ���!�� ����-
��7����): &�%���: 

 

 
 

K����%��) <��<Q!�< �7��� ��!�����)� %������ ���"�����+ � � !�7%� �����< !����!�7�-
�%�+ ������7��%�+ :����, � %�% ������ ������%!���)� '������7��%� �%!���)� ���"$%!) 
[ 1, 2 ]. �� "�< $���E���� �����!�< ��'�! � �'���!� '������7��%��� � ��"�&���%��� �������-
��< �����%���� ���':�"��) ���"���< �� !���%� � ����!����!����):, �� � �' ;��%!����): 
�!�$%!$��: �: ����%$�, � �����"� ��<��+ �������<, � :���%!��� ��?�!������ ��$!������%$-
�<����� ������"�+�!��< Ge…Y, %�!���� ���<��<�!�< � ;!�: ����%$��: � !.". V ����������+ 
��!���!$�� !�%�: ���"���+, % ��?�����Q, ��!. ��;�����7��%�: !����!�7��%�: ���7�!�� �����-
%���� � ;%��������!����): �����"�����+ ������"�����< ;��%!�����+ ���!���!� � �: ����%$-
��: "� ��: ��� �� �����"�����. W!�') ��������!� ;!�! ���'��, ���� ')�� ���"����<!) ���7�-
!) ;��%!����): �!�$%!$� ����%$� �����%����. ������!���) ����%$�), $ %�!��): ������"�+-
�!��� Ge…Y ���<��<�!�< ������ �!7�!���� � ����!�� ���<�! �� �: �!������, � ����%$�), �"� 
;!�! ;##�%! ����'���. 
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�	�. 1. �!������ ����%$� �����"�����): ���"�����+ 
 

��!�"��� ���!�����!�$%!$����� ������� � g�� ���%!���%���� ��$7��) ���"�����<, $ %�-
!��):  = C, O ��� S, � Y = O, N ��� S. V ����%$��: ;!�: ���"�����+ �!�� �������< ��?�! 
�:�"�!� � ���!�� �"���� ������7������� &�%�� (��������, ����%$�) I—IV � VII—IX, ���. 1) 
��� ?� ')!� $���� �����&�%��7��%�+ ���!��) (����%$�) V, VI � X, ��. ���. 1). ���� ')�� 
�����"����) ;��%!����)� �!�$%!$�) ����%$� � !���, � "�$���� !���. 

���?"� 7�� ������!� ���$��!�!) ��E�: !����!�7��%�: ���7�!�� � ������!����!� �: ���!-
��!�!��� � "���)�� ;%��������!����): �����"�����+, ���':�"��� :�!< ') �%��!&� $���<�$!� 
�' ������): ���'�����!<: �!�����< ����%$� �����%����. 

� ���: ��$7���): ����%$� �����%���� #���) ������7����): &�%��� � %���!����: ���!-
��!�!�$Q! %��#����&�� ���%�?����< �����—����� (VV-1)� �� �'��?���)�� �!����� Ge � Y.  
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��� ����:�"� �! %���!����7��%�+ #��) % ���!�<��Q ���'�"��+ ����%$�) �����<Q!�< ����!�<-
��< Ge—Y, ����7��) �����!�): � !�������): $����, �� #���) &�%��� ��!�Q!�< ��������)��.  


 ���!�<=��$ ������� ���'���� ����� �����"����) "��%����������%��). ��;!��$ '���� 
��� ����� �����"���!������ �����!������� �!�$%!$��): ������!��� ��?�� ������!� !���%� 
"�< ;!��� %����� ���"�����+. ����): � �!������ ����%$� �����%���� � "�$���� �����!�!��<�� 
� ������7����): %���&�: ( = C, S,  Y = O, S) ��%� �=� ���E%�� ����, 7!�') �� �: ������ 
��?�� ')�� "���!� %�%��-!� �'�'=���<.  

V %���!����: "��%����������%���� ����!�<��< Ge—Y �����<Q!�< � ���"���: �! 2,08 "� 
3,18 Å. �: ����7��) � ���'���E�+ �!����� �����<! �! �����") �����!�!��< $ �!��� �������<. 
����� %���!%�� ����!�<��� Ge—N (2,080 Å) ��+"��� � �����&�%��7��%�+ ����%$�� 9-��!��-
3,3-"�#����-1,4,6,12-!�!���%��-9-���-5-����������[4,7]"�"�%��-2-��� [ 3 ]. V �������7��+ ���-
��&�%��7��%�+ ����%$��, �� '�� #������): � %��'��������� �����!�!���+ � �<!�7������ 
&�%��, � 9-��!��-1,4,6,12-!�!���%��-9-���-5-����������[4,7]"�"�%��� (V) — ;!� ����!�<��� $��-
��7��� "� 2,159 Å [ 4 ]. V ����%$�� � "�$�< ��"��%�����)�� ��$����� $ �!��� �������<, 
1,3,6,2-"��%����������%��-2,2-"���� (IV), ��� ����� 2,122 Å [ 5 ]. ��� ������ ��"��%�����): 
��$�� $ �!��� �������< �� !��#������)� ;!� ����!�<��� $����7����!�< "� 2,446 Å (� ����%$�� 
6-��!��-2,2-"�(!��#��-2-��)-1,3,6,2-"��%����������%��� (III) [ 6 ]). � � 2,2-"�#�$������-6-
��!��-1,3,6,2-�����%��� ��� ����� 2,739 Å [ 7 ]. V �����&�%��7��%�+ ����%$�� 4,12-"�#����-
1,7,9,15-!�!��-�%��-4,12-"����-8-����������[7,7]���!�"�%���, �"� �!�� �������< �'p�"��<�! 
"�� "��%����������%����): &�%�� � #������)�� ��$����� $ �!���� ���!�, ���"�<< ����7��� 
����!�<��< Ge—N � "�$: ���������): ����%$��: ����� 2,911 Å [ 8 ]. ����� '���E�� ����!�<-
��� � �<"$ "��������+����=���): "��%����������%���� (3,182 Å) ��+"��� � 2,2-"���!��-6-
#����-1,3,6,2-"��%����������%��� [ 7 ]. �� ���� � ;!�+ ����%$�� ������!� ��!����)� ��$��) $ 
Ge �!����� :���� ��� '����, !� ����!�<��< Ge—N $����E�Q!�< "� 2,182 � 2,201 Å ���!��!�!-
����� (����%$��: 2,2-"�:����-6-#����-1,3,6,2-"��%����������%��� (I) � 2,2-"�'����-6-#����-
1,3,6,2-"��%�����-�����%��� [ 7 ]).  

��������� �����") �����!�!���+ $ �!��� ���!� �� �%��)���! !�%��� ?� �������� ���<��< 
�� ����!�<��< Ge—N. 	�%, � 2,2-"�'����-6-��!��-1,3,6,2-"��%����������%��� (II) [ 9 ] � � ���-
����7��+ ����%$�� � #������)� �����!�!���� $ �!��� ���!� [ 7 ] ;!� ����!�<��< '���%� "�$�  
% "�$�$ — 2,167 � 2,202 Å. q���� "�!����� ������"�!� ;!$ ���������!�, % ��?�����Q, �����-
��?�� ��-�� ��"��!�!%� ;%��������!����): "���):. 

����%$�) �%��"�!�������%���� � !��!�������%���� � %���!����: ���Q! %��#����&�� 
!��� ?� !���, 7!� � ����%$�) "��%����������%���� �� �'��?���)�� �!����� Ge � Y. ����!�<-
��� ��?"$ ;!��� �!����� � ����%$�� 2,2-"�:����-1,3,6,2-"�!���%�������%��� (VIII) ����� 
2,374 Å [ 10 ], � � ����%$�� 2,2-"�:����-1,3,6,2-!��!�������%��� (IX) — 3,006 Å [ 11 ]. V �����-
&�%��7��%�+ ����%$�� 4,12-"��%��-1,7,9,15-!�!��!��-8-����������[7,7]���!�"�%��� (X) ����!�<-
��� Ge—O ����� 2,963 Å [ 12 ]. 


���"���&����)� ����;"�) �!���� �������< � ����%$��: �����%���� ���Q! #���$ ��-
%�?����+ !����������+ '�������"). �%������)� ����?���< ������Q! �!�� Y � �!�� �"���� 
�� �����!�!���+ $ Ge, � ;%��!�������)� ����?���< — �!��) X � �!�� �!����� �����!�!��<  
$ Ge. ��� Ge �����"�<! ��" ����%��!�Q, � %�!���+ �������?��) ;%��!�������)� �!��), � ���-
=�� � �!����$ �%��������� �����!�!��<. W�� ����E� ����!�<��� Ge—Y, !�� ����E� ;!� ���=�-
���. 	�%, � ����%$�� 9-��!��-1,4,6,12-!�!���%��-9-���-5-����������[4,7]"�"�%��� (RGe—N = 
= 2,159 Å) ��� ����� 0,134 Å, � � 2,2-"���!��-6-#����-1,3,6,2-"��%����������%��� (RGe—N = 
= 3,182 Å) — 0,414 Å. 	�%�+ ?� !�� %���"���&�� �!��� Ge ������$�!�< � � ����%$��: �%��"�-
!�������%���� � !��!�������%����.  

V ����%$��: � �����)�� !�������$�<��)�� ������"�+�!��<�� Ge…Y �%������)� ��<�� 
�������< "������ !�%��): ?� ;%��!�������):. 	�%, � 1,3,6,2-"��%����������%��-2,2-"���� 
(����!�<��� Ge—N 2,122 Å) �%�������< ��<�� Ge—OH ����� 1,794(2) Å, � ���!��!�!�$Q=�< ;%-
��!��������< — 1,762(2) Å. �� ���� ����'����< ;!�: ������"�+�!��+ � $����7���< ����!�<��+ 
Ge—Y �����7�< � "����: ;%��!�������): � �%������): ��<��+ $����E�Q!�<. V 2,2-"���!��-6-
#����-1,3,6,2-"��%����������%��� (����%$�� � ���)� '���E�� ����!�<���� Ge—N 3,182 Å) 
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;%��!��������< � �%�������< ��<�� Ge—CH3 ����) "�$� "�$�$ (1,925 � 1,924 Å). V �����&�%��-
7��%�: ���!���: !�%��� �����7�< �� ��'�Q"��!�<. ����) �"��!���): ;%��!�������): � �%��-
����): ��<��+ '���%� "�$� "�$�$ ���������� �! ����7��) ����!�<��< Ge—Y. 

��!�����&�< �!�$%!$� ����%$� �����"��� ��!�"�� riDFT (#$�%&����� BLYP, '�����)+ 
��'�� hf.bas) � �������������� ��������) ��������� [ 13 ]. 
 ��?�����Q, � ����=�Q ;!�+ 
��������) �������?�� ���$7�!� ��� :���%!����!�%� %��!�7��%�: !�7�% ��<��+. ��;!��$ "�< 
���7�!�� ������): #$�%&�+ � !�������7��%�: :���%!����!�% ������"�����< ;��%!�����+ ���!-
���!� (� ���'��?���� HF/6-311G(d,p)) ������������ ���������)+ %�����%� GAUSSIAN-98 
[ 14 ]. ��< ���$�����&�� ����%$�<��): ���#��, ������"�����< ;��%!�����+ ���!���!�, %��!�-
7��%�: !�7�% � ���������� ;��%!�����+ ���!���!� ������������ ��������$ AIMPAC [ 15 ]. 

V !�'�. 1 ���"�!�����) �)7������)� � ;%��������!����)� ����7��) �!�$%!$��): ����-
��!��� %���"���&����): ����;"��� �!���� Ge �����"�����): ����%$�. 
�% ��"�� �� �����-
"���): !�� "���):, �� ��%�Q7����� ����!�<��+ Ge—Y, ���$��!�!) !����!�7��%�: ���7�!�� 
:���E� ������$Q!�< � "���)�� ���!�����!�$%!$��): �����"�����+. ���"��%��"��!�7��� ���-
:�?"���� �)7������): � ;%��������!����): ����7�� "��� ��<��+ �0,03 Å, � �����!�): $���� 
�2,5�.  

���:�?"���< ��?"$ ;%��������!����)�� � �)7������)�� ����7����� ��?�!���): ���-
�!�<��+ Ge—Y <��<Q!�< �� �!���%� ���$��!�!�� �������E���!�� �)'������� ���� �)7����-
!������� ��!�"�, �%���%� �!��?����� ���&����� ��������< �!�$%!$� �����"�����): ����%$�, 
�����:�"<=�: ��� ����:�"� �! %���!����7��%�+ #��) % ���!�<��Q ����'�"��+ ����%$�)�. 
��<�� Ge—Y � ������!������): ����%$��:, �%���� �����, ��"�'�) ��<�<� Si—N � Ge—N  
� ����%$��: ����!����� � �����!�����. ��� ����:�"� �! %���!����7��%��� ���!�<��< % ������+ 
#��� !�%��� ��"� ��<�� � '���E�+ ��� ����E�+ �!����� ����'���Q!. ��-�� ;!��� ����'����< 
��?�!���)� ����!�<��< Si—N � Ge—N � ����%$��: ����!����� � �����!����� � ������+ #��� 
$����7��) �� ��������Q � �������7�)�� ����!�<��<�� � %���!����: �� �0,2—0,3 Å [ 16, 21 ].  
V ������!������): ���� ����%$��:, ��-��"����$, !�?� "��?�� �����:�"�!� ��7!� ��"�'��� — 
��� ����:�"� �! %���!����7��%�+ #��) % ���!�<��Q ����'�"��+ ����%$�)� ("�< %�!����� 
������"���) ��E� ���7�!)) ����!�<��< Ge—Y "��?�) $����7���!��<. 
�% ��"�� �� "���): 
!�'�. 1, ���$��!�!) ��E�: �)7������+ ������ ������$Q!�< � ;!��� ���'��?���<��. 

V !�'�. 2 ���"�!�����) !�������7��%�� :���%!����!�%� ��<��+ Ge—Y �����"�����): ��-
��%$�. 
�% ��"�� �� �����"���): !�� "���):, $ ���: ����%$� �� �����:���!� �(r) (#$�%&��, 
����)��Q=�+ ������"������ ;��%!�����+ ���!���!�) ��?"$ �!����� Ge � Y � ��!������ ���-
�!�<��+ Ge—Y 2,216—3,248 Å #�%���$Q!�< %��!�7��%�� !�7%� !��� (3, –1) � %���"���!��� r�, 
� %�!��): ���"���! �(r) ����� �$�Q. ����7�� !�%�: !�7�% <��<�!�< ���':�"��)� $������� 
�$=��!������< ��?�!����+ ��<��. �� $ ����%$�) 2,2-"���!��-6-#����-1,3,6,2-"��%�����-
�����%��� � ����!�<���� Ge—Y 3,346 Å (� ���'�"��+ ����%$��) %��!�7��%�< !�7%� !�%��� !��� 
� ��?�!����� ����!����!�� Ge…N $?� �� #�%���$�!�<, �, ���"���!�����, ��<�� ��?"$ �!���-
�� Ge � N !�� �� �$=��!�$�!. 

���+�!�� ��?�!����+ �����:���!� �(r) � ���!��!�!�$Q=�+ �+ ��?�!����+ ��<�� ����"�-
�<Q!�< "�+�!���� "�$: ���&�����: 

— �?�!��� ;��%!�����+ ���!���!� ������"�%$�<��� ����������Q ����� ��<��, 7!� ���-
��"�! % $����7���Q �� %��&��!��&�� � ��?�!����� ����!����!��; 

— ���E������� ;��%!�����+ ���!���!� � �!����$ �! �����:���!� � %��&��!��&�� �� � 
�%����!���): ����!����!��: �!����, ��?"$ %�!��)�� �'���������� ��<��.  

c��% ���������� �2�(r�) � %��!�7��%�+ !�7%� � ��� ����7��� ����"��<Q!, %�%�+ �� ;!�: 
"�$: #�%!���� ����'��"��!. V �'���!<:, �"� �2�(r�) �!��&�!����, ;��%!�����< ���!���!� '���� 
���7�� ��<���� � �?�!� �� ��������Q � �� ���"��� ������"�������, � � �'���!<: � ����?�-
!����)�� ����7����� ���������� ��� �����?���. 

V �����"�����): ����%$��: ����7��) ���������� ;��%!�����+ ���!���!� �2�(r�) � %��!�-
7��%�: !�7%�: (3, –1) ��<��+ Ge—Y ����?�!����), � �!��E���< ��'�!����): ���7���+ ������-
�� �(r�) |�1| 	�3 � ;!�: !�7%�: ����E� �"���&). � 7�� '���E� ����!�<��� Ge—Y, !�� ����E�  
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%��#��	���������� 	 ���	������� ���	�	�� ����������� #��������� �����	��&	����� #��	!����  

����� ������	" � 	������������ ��������� ���������� 
���"������ I [ 7 ] ���"������ V [ 4 ] 

��?�!���)� ����!�<��<, Å ��?�!���)� ����!�<��<, Å 
Ge—Cl�%� Ge—Cl;%� Ge—O Ge—N Ge—O Ge—O(�%�) Ge—O;%� Ge—N 

2,218(2) 
(2,173) 

2,165(2) 
(2,169) 

1,774(3) 
(1,784) 

2,201(5) 
(2,391) 

1,778(4) 
(1,794) 

1,808(2) 
(1,803) 

1,794(3) 
(1,799) 

2,159(5) 
(2,264) 

V����!�)� $��), ���". V����!�)� $��), ���". 
Cl�%�—Ge—Cl;%� �—Ge—O Cl�%�—Ge—N O�%�—Ge—O;%� O&�%�—Ge—O&�%� O�%�—Ge—N 

95,6(0,3) 
(99,9) 

122,8(0,4) 
(122,2) 

171,8(1,1) 
(171,6) 

91,6(0,2) 
(91,8) 

118,1(0,3) 
(117,0) 

178,6(0,4) 
(176,9) 

���"������ II [ 9 ] ���"������ VI [ 8 ] 
��?�!���)� ����!�<��<, Å ��?�!���)� ����!�<��<, Å 

Ge—O Ge—Br�%� Ge—Br;%� Ge—N Ge—O&�%� Ge—O&�%� Ge—N 

1,786(3) 
(1,824) 

2,415(2) 
(2,382) 

3,322(2) 
(2,367) 

2,167(4) 
(2,453) 

1,833(3) 
(1,808) 

1,821(3) 
(1,798) 

2,307(4) 
(2,537) 

V����!�)� $��), ���". V����!�)� $��), ���". 
Br—Ge—Br O—Ge—O Br—Ge—N O&�%�—Ge—O&�%� O&�%��.—Ge—O O—Ge—N 

95,3(0,3) 
(100,2) 

124,3(0,3) 
(122,2) 

179,3(0,5) 
(170,3) 

103,5(0,2)�� 

(107,9��) 
93,1(0,2)�� 

(98,4��) 

174,9(0,3)�� 

(170,4��) 
���"������ III [ 6 ] ���"������ VII [ 6 ] 

��?�!���)� ����!�<��<, Å ��?�!���)� ����!�<��<, Å 
Ge—C�%� Ge—C;%� Ge—O Ge—N Ge—C Ge—Cl�%� Ge—Cl;%� Ge—N 

1,954(3) 
(1,946) 

1,913(3) 
(1,940) 

1,783(4) 
(1,804) 

2,446(8) 
(2,575) 

1,935(3) 
(1,967) 

2,321(2) 
(2,238) 

2,185(2) 
(2,190) 

2,383(5) 
(2,551) 

V����!�)� $��), ���". V����!�)� $��), ���". 
C�%�—Ge—C;%� O—Ge—O C�%�—Ge—N Cl�%�—Ge—Cl;%� �—Ge—C Cl�%�—Ge—N 

107,0(0,3) 
(111,6) 

130,0(0,5) 
(130,4) 

162,1(1,3) 
(158,6) 

92,7(0,2) 
(99,2) 

127,9(0,3) 
(125,6) 

178,6(0,6) 
(174,1) 

���"������ IV [ 5 ] ���"������ VIII [ 10 ] 
��?�!���)� ����!�<��<, Å ��?�!���)� ����!�<��<, Å 

Ge—O Ge—OH�%� Ge—OH;%� Ge—N Ge—S Ge—Cl�%� Ge—Cl;%� Ge—O 

1,793(4) 
(1,840) 

1,794(3) 
(1,818) 

1,762(3) 
(1,813) 

2,122(5) 
(2,253) 

2,183(3)�� 

(2,221) 
2,212(2) 
(2,182) 

2,178(3) 
(2,171) 

2,355(4) 
(2,592) 

V����!�)� $��), ���". V����!�)� $��), ���". 
OH—Ge—OH O—Ge—O OH—Ge—N Cl�%�—Ge—Cl;%� S—Ge—S Cl�%�—Ge—O 

96,7(0,4) 
(99,3) 

117,9(0,3) 
(119,2) 

177,9(0,5) 
(178,6) 

101,0(0,2) 
(106,4) 

130,7(0,4) 
(127,3) 

176,4(0,5) 
(170,0) 

���"������ IX [ 11 ] ���"������ X [ 12 ] 
��?�!���)� ����!�<��<, Å ��?�!���)� ����!�<��<, Å 

Ge—S Ge—Cl�%� Ge—Cl;%� Ge—S Ge—S&�%� Ge—S&�%� Ge—S&�%� Ge—S&�%� Ge—O 

2,192(2)�� 
(2,222) 

2,208(3) 
(2,176) 

2,149(3) 
(2,166) 

3,006(5) 
(3,248) 

2,218(3) 
(2,245) 

2,217(3)
(2,245) 

2,219(3)
(2,245) 

2,218(3) 
(2,245) 

2,958(5) 
(2,973) 

V����!�)� $��), ���". V����!�)� $��), ���". 
Cl�%�—Ge—Cl;%� S—Ge—S Cl�%�—Ge—S S&�%�—Ge—S&�%� S&�%�—Ge—S&�%� S—Ge—O 

97,8(0,3) 
(102,4) 

120,8(0,4) 
(116,9) 

178,9(0,5) 
(177,3) 

113,5(0,3) 
(113,4) 

108,1(0,3) 
(108,9) 

169,0(0,5) 
(168,1) 

 

 

 

V �%�'%�: �����"��) �)7������)� ����7��) �!�$%!$��): ������!���. 
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��#����	����	� ��������	��	�	 ��"'�� ������	" � 	������������ ��������� ���������� 

��'�!����)� ���7���<  
�������� �(rc) 

V%��"  
%���!�7��%�+  

;������ 

�
��

�%
$�

� 

��<�� 

�
��

��
 �

�<
��

, Å
�)

7 

�(rc) �2�(r�) 

_
��

��
!�

7�
��

!�
 

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

!�
��

!�
  

��
!�

�&
��

��
��

+ 
 

;�
��

��
� 

V
e (r

) 

�
�%

��
��

�<
  

��
�!

��
�!

� 
 

;�
��

��
� 

(
e (r

) 

I Ge—N 2,391 0,0441 0,0973 0,1136 –0,0401 –0,0360 0,1735 0,2311 0,0338 0,7665 –0,043 –0,009 
II Ge—N 2,398 0,0403 0,0813 0,0959 –0,0352 –0,0352 0,1487 0,2367 0,0280 0,6948 –0,036 –0,008 
III Ge—N 2,575 0,0294 0,0662 0,2900 –0,0227 –0,0176 0,1067 0,2127 0,0200 0,6803 –0,023 –0,003 
IV Ge—N 2,216 0,0577 0,1274 0,0319 –0,0604 –0,0585 0,2463 0,2452 0,0489 0,8475 –0,066 –0,017 
V Ge—N 2,264 0,0505 0,1088 0,0603 –0,0505 –0,0476 0,2070 0,2440 0,0403 0,7980 –0,053 –0,013 
VI Ge—N 2,537 0,0311 0,0710 0,1401 –0,0241 –0,0212 0,1163 0,2072 0,0217 0,6977 –0,026 –0,004 
VII Ge—N 2,551 0,0275 0,0678 0,5119 –0,0214 –0,0141 0,1033 0,2071 0,0192 0,6982 –0,021 –0,002 
VIII Ge—O 2,592 0,0209 0,0596 0,5088 –0,0140 –0,0093 0,0828 0,1690 0,0156 0,7461 –0,016 –0,006 
IX Ge—S 3,248 0,0151 0,0313 0,4575 –0,0075 –0,0052 0,0440 0,1704 0,0081 0,5364 –0,008 �0,0 
X Ge—O 2,972 0,0118 0,0349 1,2492 –0,0061 –0,0027 0,0436 0,1400 0,0084 0,7119 –0,008 �0,0 

� � � � � 7 � � � �. c� ��%�Q7����� ��?�!���): ����!�<��+ Ge—Y, ��� ��!����)� ����7��) ���-
��"��) � �!���): �"���&�:. 
 
����7��� ;!��� �!��E���<. 	�%�� �'�����, ��?�� %���!�!�����!�, 7!� "�< ��<��+ Ge—Y  
� ������!������): ���"�����<: :���%!���� �!!�% ;��%!�����+ ���!���!� �! ��?�!���): ��-
���:���!�+ � �%����!���)� �'���!� �!���� Ge � . _!� :���E� ��"�� �� %��!$���+ %��!� ���-
���"�����< ���������� ;��%!�����+ ���!���!� ����%$�) 5,5-"�:����-1-��!��-1,5-��������%�-
�� (����%��!� ��7���< �����"��� 7���� �!��) �������<, :���� � ���!�) (���. 2). �!�� �������< 
�� ���: �!���� �%�$?�� �'���!<�� ����?����+ ;��%!�����+ ���!���!�. _��%!����)� �'��%� 
�!����, ��<����): � ��� �����!�)�� ��<�<��, � '���E�+ ��� ����E�+ �!����� "�#��������-
�). V �!����$ �!��� Ge !<�$!�< �!7�!���� �)��?���)� �<�)%�� ���)E����+ ;��%!�����+ 
���!���!�. _!� �����:�"�! ��!��$, 7!� �� ���: ����: ���"�����<: �������+ <��<�!�< "������ 
;��%!����� � ����! �)��%�+ ����?�!����)+ ���<", ��" "�+�!���� %�!����� � �����:�"�! "�-
#����&�< �����!�): ;��%!����): �'��%�� ����"��: �!���� � �����������, �'��!��� �������$ 
���<"�.  

��< %�����#�%�&�� !��� ��<�� �$=��!������ ���7���� 
����! ����7��� �!��E���< %���!�7��%�+ ;������ % ;��%!���-
���$ ���<"$ G(r�)/�(r�). ��� ����� 0,3—0,4 "�< %������!�): 
��<��+ � '���%� % �"���&� ��� '���E� �� "�< ��<��+ �!����  
� ���%�)!)�� �'���7%����. �� "���): !�'�. 2 ��"��, 7!�  
� ������!����): ����%$��: �!��E���< G(r�)/�(r�) ���Q! ����-
7��) �0,7—0,8, 7!� :���%!���� "�< ��<��+ ��?"$ �!�����  
� ���%�)!)�� �'���7%����. ^"���!������ ��%�Q7���� ��'�Q-
"��!�< "�< ����%$�) IX � ����!�<���� Ge—X 3,248 Å. �� ;!�, 
��-��"����$, �'$�������� !��, 7!� ��� !�%�: '���E�: ���-
�!�<��<: ����"������ %��!�7��%�+ !�7%� (3, –1) � �� ������!-
��� � ���%�: �������$��): �)7����!����): ���&�"$� $?� ��  
 

�	�. 2. ������"������ ���������� ;��%!�����+ ���!���!� � ����%$��  
                                                        VII. 
����E�)�� ����<�� �)"����) �'���!� ��%�����+ %��&��!��&�� ;��%!���-
��+ ���!���!�, E!��:��)�� — �'���!� ��%������� �����?���< ;��%!�����+  
                                                          ���!���!� 
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%����		 ��"'�� Ge—Y � 	������������ ��������� 

����%$�� ��<�� ����� ��<��, Å�)7 
���!���!� ��!��&������+ 

;������ V e(r), �!. �". 
_�����< ��<��  

Ge…Y, %%��/���� 

I Ge—N 2,391 –0,0432 –13,5 
II Ge—N 2,398 –0,0357 –11,2 
III Ge—N 2,575 –0,0234   –7,3 
IV Ge—N 2,216 –0,0659 –20,7 
V Ge—N 2,264 –0,0534 –16,7 
VI Ge—N 2,537 –0,0256   –8,0 
VII Ge—N 2,551 –0,0214   –6,7 
VIII Ge—O 2,592 –0,0163   –5,1 
IX Ge—S 3,248 –0,0084   –2,6 
X Ge—O 2,972 –0,0081   –2,5 

 
������ "��!������. V)E� $?� �!��7�����, 7!� $ ����%$�) 2,2-"���!��-6-#����-1,3,6,2-
"��%����������%��� � ����!�<���� Ge—Y 3,346 Å (� ���'�"��+ ����%$��) %��!�7��%�+ !�7%� 
!�%��� !��� � ��?�!����� ����!����!�� Ge…N ���'=� �� #�%���$�!�<.  

V���7��) ���!���!�+ ��!��&������+ ;������ V e(r) � ��%�����+ ���!���!�+ ;������ ( e(r) 
�����<Q!�< ���'�!�� � ���������� "��� ��<��+ Ge—Y, "��!���< ���'���E�: ����7�� !��, �"� 
�����"��� ����) �2,2 Å, � $����E�<�� ��7!� "� �$�< ��� RGe—Y � 3,0 Å. 

��%�����< ���!���!� ;������ E e(r�) � %��!�7��%�+ !�7%� (3, –1), ���<"$ � :���%!����!�%�-
�� ���������� ;��%!�����+ ���!���!� �2�(r�), ����! �$=��!������ ���7���� "�< %�����#�%�-
&�� !��� ��<��. � %������!�): ��<��+ �2�(r�) � E e(r�) � %��!�7��%�: !�7%�: (3, –1) �!��&�!���-
�). � ����): � ���-"��-��������): ��<��+ �'� ;!� ����7��) ����?�!����). ��%���&, $ ��<��+, 
%�!��)� �����< �!���!� �� % ������$, �� %� �!����$ ���"������$ !��$, �2�(r�) > 0 � E e(r�) < 0. 
�� %�����#�%�&�� �. q�+"��� ;!� !�% ���)����)� ������?$!�7�)� ��<��� [ 17 ]. 
�% ��"�� �� 
"���): !�'�. 2, "�< ��<��+ Ge—Y �����"�����): ����%$� I—VIII $������ �2�(r�) > 0  
� E e(r�) < 0 �)����<�!�<. ��;!��$ �) ��?�� �!���!� ;!� ��<�� % ��<�<� ������?$!�7����� !�-
��. V ����%$��: IX � X, �"� ����!�<��< Ge—Y "��!���Q! ���'���E�: ����7�� � �<"$ �����"�-
����): ����%$�, � %��!�7��%�: !�7%�: (3, –1) ������!������): ��<��+ �2�(r�) > 0 � E e(r�) � 0. 
�%���� �����, ;!� $?� ����)� ��<��.  


�% ')�� ��%����� � ��'�!�: [ 18, 19 ], ;�����Q ���'): ��<��+ ������?$!�7����� !���  
� ����): ��<��+ ��?�� �&���!� � ����=�Q ���"$Q=�+ %�����<&�����+ #���$�): 
 e

A B 1 / 2 ( ).E V r� �  (1) 
c"��� EA—B — ;�����< ��<��, � V e(r) — ���!���!� ��!��&������+ ;������ � %��!�7��%�+ !�7%� 
(3, –1) ;!�+ ��<��. V !�'�. 3 �����"��) ����7��) ;�����+ ��<��+ Ge—Y � �����"�����): ��-
�"�����<:, �)7������)� � �������������� ;!�+ #���$�). �� ���$7���): "���): ��"��, 7!� 
;������ ��<��+ Ge—N �����<Q!�< � "�������� �! –20,7 "� –6,7 %%��/����. _!� ����7��) '���-
%� % !��, %�!��)� ���$7�Q!�< � �������������� !��� ?� $�������< (1) "�< ;�����+ ��<��+  
Ge—N � ����=���): �����!����: (�! –18 "� –11 %%��/����.)*. V ����=���): ����!����: ����-
7��) ;�����+ ��<��+ Si—N ����) –10 –20 %%��/���� [ 21 ]. 	�%�� �'�����, ���$7���)� ���� 
����7��) ;�����+ :���%!���) "�< "������-�%&��!���): ��<��+ _—N, ��� �'��������� %�!�-
�): �����:�"�! ���E������ %���"���&����): ����;"��� Ge � Si.  

V �<"$ �����"�����): ����%$� ��<�� Ge—O � Ge—S <��<Q!�< ���)�� "����)�� � ���)-
�� ���')��. V ���'�����!� ;!� �!����!�< % ��<�<� � ����%$��: IX � X, ;������ %�!��): 
�����!����) � ;�����<�� !�����): %���'���+ �!���� � %���!����7��%�+ ��E�!%�. 

                                                                 
* V ���7�!�: �����������) "���)�, �����"���)� � ��'�!� [ 20 ]. 
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� ����%$� III, VII—X � ����!�<��<�� Ge—Y  2,5 Å %��!�7��%�� !�7%� ;!�: ��<��+ ���Q! 
'���E�� ����7��) !�% ���)�����+ �;����!�7���!��. �� ���): �'=�: ���'��?���+ ���"$�!, 
7!� ;��%!�����< ���!���!� �"��� ����� ��<�� "��!����! ����������+ ����7��) � %��!�7��%�+ 
!�7%� (3, –1). ��;!��$ %������� �"��� ;!��� ����������< (��'�!������ ���7���� ��!��&) K���� 
� � r� – �3) ����"� ����?�!�����. �� ���%���%$ ;��%!�����< ���!���!� �� ��?�!����+ �����:-
���!� ��%�������� ������ � %��!�7��%�+ !�7%�, "�� "�$��� %������) �"��� ����������+, ���-
���"�%$�<��): ����� ��<�� ("�� "�$��: ��'�!����): ���7���< ��!��&) K���� � � r� – �1 � �2), 
�!��&�!����). ^��� ������"������ ;��%!�����+ ���!���!� �"��� ����� ��<�� �'��"��! &����-
"��7��%�+ �����!���+, !� �1 � �2 '���%� "�$� "�$�$. �� ���� ;��%!�����< ���!���!� ��%����-
���!�< �����$=��!����� � %�%�+-��'� ����%��!� �"��� ����� ��<�� (%�%, ��������, � ��$7��  
�-��<��), !� �1 � �2 ���$! ')!� � �� ����) "�$� "�$�$. V���7��$ z = [�1/�2 – 1] ����<!� ���)-
��!� �������!��� ;����!�7���!�� ��<�� [ 17 ]. {�%��7��%�< �!�$%!$��, ���Q=�< ��<�� � ���)-
E���)� ���7����� ;����!�7���!� %��!�7��%�+ !�7%� (3, –1), ��!��&������ ���!�'�����. ��-
��< ;!�+ ��<�� � '���E�+ ��� ����E�+ �!����� �����$!�, � %��!�7��%�� !�7%� (3, +1) &�%��  
� (3, –1) ��<�� ���'��?��) "�$� % "�$�$. �� ���. 3 (A � B) �����"��) %��!) ������"�����< 
;��%!�����+ ���!���!� ����%$� IV � X, ����%$�<��)� ���#), %��!�7��%�� !�7%� ��<��+ (3, –1) 
� %��!�7��%�� !�7%� (3, +1) ������7����): &�%���. 

V ����%$�� IV ����' ����� ��<�� Ge—N ��7!� ������!�� � %��!�7��%�� !�7%� (3, –1) ��<-
�� � (3, +1) &�%�� �������?��) "���%� "�$� �! "�$��. _��%!�����< ���!���!� � %��!�7��%�+ 
!�7%� (3, –1) ��7!� �"��� �)E� ;��%!�����+ ���!���!� � %��!�7��%�+ !�7%� (3, +1) &�%��.  
V ����%$�� X ����< ��<�� Ge—O �����$!� �7��� ������, � %��!�7��%�� !�7%� (3, –1) ��<��  
� (3, +1) &�%�� �'��?��) "�$� � "�$���. _��%!����)� ���!���!� � !�+ � "�$��+ !�7%� ������-
�� ����). V ������"������ ;��%!�����+ ���!���!� �'���������� ��7!� ��"�'��� ����%�"��-
���$ �?���'$�, � %�!���� ��?�! ;!� !�7%�.  

�����"����� �����"������ ������<�! �"���!� ���"$Q=�� �)��"): 
1. �����!�< �� !�, 7!� � �����"�����): ����%$��: ��?�!���)� ����!�<��< Ge—Y ����-

�<Q!�< � �7��� E���%�: ���"���: — �! 2,216 "� 3,248 Å, — $ ���: ����%$� �� ��?�!���): ��-
���:���!<: Ge—Y �$=��!�$Q! %��!�7��%�� !�7%� !��� (3, –1), 7!� <��<�!�< ���':�"��)� $�-
������ �$=��!������< ��<�� Ge—Y. 

2. ������ ������): !�������7��%�: :���%!����!�% ��<��+ Ge—Y ������<�! ��%�Q7�!�, 7!� 
����!� "� ����7�� ��?�!���): ����!�<��+ Ge—Y �2,7 Å ;!� ��<�� ��?�� ������!����!� %�% 
��<�� ������?$!�7����� !���. ��� ����!�<��<: Ge—Y �3,0 Å ;!� ��<�� �!����<!�< ����)��.  

3. _������ ��<��+ Ge—N � �����"�����): ���"�����<: (�! –20,7 "� –6,7 %%��/����) '���-
%� % !�� ����7����, %�!��)� :���%!���) "�< ��<��+ Ge—N � Si—N � �����!����: � ����!��-
��:. 
 

 

�	�. 3. ������"������ ;��%-
!�����+ ���!���!�, ����%$-
�<��)� ���#), %��!�7��%��
!�7%� ��<��+ (7���)� !��-
$������%�) � &�%��� (7���)�
����")) ����%$�  IV(A) � ())
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4. � ����%$� � ����!�<��<�� Ge—Y  2,5 Å %��!�7��%�� !�7%� ��<��+ Ge—N, Ge—O  
� Ge—S ���Q! '���E�� ����7��) !�% ���)�����+ �;����!�7���!��, � ����� ����%$�<����� 
���#�, ���"��<Q=�� �!��) Ge � Y, '���� ��� ����� �����$!). �� ���� $����7���< ����!�<��< 
Ge—Y �����') ��<���): ����+ � ;����!�7���!� %��!�7��%�: !�7�% ������!�Q!.  
 

V ��%�Q7���� ��!��) �!�!�� :�!��� ') �)����!� '����"�����!� ���#. ~.�. ��!)�Q%$  
� %.:.�. �.�. K��������$ (���7��%�+ #�%$��!�! �K� ��. �.V. ����������) �� ���"��!����-
��� ������ ��������) ���������, �"��!��������+ "�< ����������): �)7������+; �$%���-
"�!�$ � ��!�$"��%�� ��?��"���!������� �$���%����Q!������ &��!�� �� ���"��!������� ���-
��?���!� ������������< �)7����!����): ���$���� &��!��; %.:.�. c.�. �!���%���+ (��_�� 
��� ��. �.�. �����<����) �� ���"��!������� �����?���!� ������������< �����"��+ ������ 

��'��"?�%��� '��%� �!�$%!$��): "���):. 
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