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С использованием гибридного метода функционала плотности (DFT) в приближении OPBE/TZVP и
программы Gaussian 09 рассчитаны геометрические параметры молекулярных структур алюминий-мед-
ных и алюминий-серебряных металлокластеров стехиометрического состава Al2Cu3 и Al2Ag3. Установ-
лено, что каждый из этих металлокластеров может существовать в восьми структурных модификациях,
значительно различающихся по устойчивости и геометрическим параметрам. Приведены длины связей,
валентные и торсионные (двугранные) углы для каждой из этих модификаций.
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ВВЕДЕНИЕ
Среди наночастиц, содержащих элементные

металлы, особый интерес представляют те, кото-
рые состоят из двух и более различных p- и d-эле-
ментов и для которых теоретически можно ожи-
дать появления новых свойств, не присущих на-
ночастицам, состоящим из атомов металлов одной
разновидности. К числу интересных объектов по-
добного типа относятся p,d-гетероядерные метал-
локластеры, содержащие в качестве p-металла алю-
миний, а в качестве d-металла медь и серебро и име-
ющие важное практическое значение. Ранее [1]
методом функционала плотности в варианте
OPBE/TZVP нами был проведен квантово-химиче-
ский расчет основных параметров молекулярных
структур (длин связей металл–металл, валентных
и торсионных (двугранных) углов) алюминий-
железных металлокластеров стехиометрического
состава Al2Fe3. Представляло также интерес изу-
чить, как при одном и том же стехиометрическом
составе природа другого металла оказывает влия-
ние на число возможных модификаций металло-
кластера и их взаимную устойчивость. В качестве
объектов исследования нами выбраны металлокла-
стеры стехиометрического состава Al2Cu3 и Al2Ag3, в
состав которых помимо алюминия входят d-эле-
менты I группы Периодической системы Д.И. Мен-
делеева. Выбор именно пятиатомных кластеров

связан с тем, что двух- и трехатомные металло-
кластеры с точки зрения структурной химии не
представляют особого интереса ввиду тривиаль-
ности их структур, тетраядерные кластеры дают
относительно малый набор модификаций, не
позволяющий проследить влияние природы метал-
ла на их общее количество, специфику и относи-
тельную устойчивость. Насколько нам известно,
квантово-химические расчеты структур алюми-
ний-медных и алюминий-серебряных металло-
кластеров, в частности пятиатомных указанного
выше состава, с использованием метода функ-
ционала плотности до сих пор не проводились; в
связи с этим настоящая работа посвящена выяв-
лению возможных структур вышеуказанных хи-
мических соединений.

МЕТОД РАСЧЕТА

Использовали метод функционала плотности
(DFT), сочетающий негибридный функционал
OPBE [2, 3], который в случае соединений 3p- и
3d-элементов дает достаточно точное соотноше-
ние энергетической стабильности высокоспино-
вого и низкоспинового состояний и надежно ха-
рактеризует основные геометрические параметры
молекулярных структур указанных соединений
[3–7], и стандартный расширенный валентно-рас-
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Таблица 1. Длины связей металл–металл, валентные и торсионные углы в молекулярных структурах кластеров
Al2Cu3

Структура Al2Cu3 (I) Al2Cu3 (II) Al2Cu3 (III) Al2Cu3 (IV)

Длины связей металл–металл, пм*
Al1Al2 271.1 (338.3) 259.0 271.2
Al1Cu1 244.1 244.1 241.3 247.9
Al1Cu2 254.2 244.9 244.0 263.9
Al1Cu3 244.1 244.1 244.0 263.9
Al2Cu1 244.1 244.1 (400.8) (409.8)
Al2Cu2 254.2 244.9 244.8 248.2
Al2Cu3 244.1 244.1 244.8 248.2
Cu1Cu3 (384.1) (351.9) 247.6 248.0
Cu2Cu3 243.1 247.0 263.8 233.0
Cu1Cu2 243.1 247.0 247.6 248.0

Валентные углы, град**
Cu1Al1Cu2 58.3 60.7 61.4 57.9
Cu1Al2Cu2 58.3 60.7 (35.8) (34.3)
Cu1Al1Al2 56.3 (46.1) 106.5 104.2
Cu1Al2Al1 56.3 (46.1) (35.3) (35.9)
Cu2Al1Al2 57.8 (46.3) 58.2 55.2
Cu2Al2Al1 57.8 (46.3) 57.9 60.9
Al1Cu1Al2 67.4 87.7 (38.3) (39.9)
Al1Cu2Al2 64.4 87.4 64.0 63.9
Al1Cu3Al2 67.4 87.7 64.0 63.9
Cu1Al1Cu3 103.7 92.2 61.4 57.9
Cu1Al2Cu3 103.7 92.2 (35.8) (34.3)
Cu1Cu3Cu2 (37.8) (44.6) 57.8 62.0
Cu2Al1Cu3 58.3 60.7 65.4 52.4
Cu2Al2Cu3 58.3 60.7 65.2 56.0
Cu1Cu2Cu3 (104.4) 90.9 57.8 62.0

Торсионные (двугранные) углы, град***
Cu1Al2Al1Cu3 –142.0 (–177.6) (39.5) (32.5)
Cu2Al2Al1Cu3 –71.0 (–88.8) 79.0 65.0
Cu1Cu3Cu2Al1 (38.6) (53.3) 71.1 65.8
Cu1Cu3Cu2Al2 (–38.6) (–53.3) 149.1 138.7
Cu1Al1Al2Cu2 142.0 (88.8) 39.5 32.5
Cu1Cu2Al1Al2 67.5 (55.8) 135.1 142.0
Cu1Cu2Al2Al1 –67.5 (–55.8) (–39.0) –34.0
Cu2Cu3Al2Al1 –70.0 (–56.0) 66.3 72.8

Структура Al2Cu3 (V) Al2Cu3 (VI) Al2Cu3 (VII) Al2Cu3 (VIII)

Длины связей металл–металл, пм*
Al1Al2 278.1 267.6 256.0 256.9
Al1Cu1 242.8 254.4 248.9 234.2
Al1Cu2 242.8 247.1 (405.3) 240.9
Al1Cu3 242.8 254.4 249.9 240.9
Al2Cu1 242.8 254.4 244.5 (472.7)
Al2Cu2 242.8 247.1 238.3 244.0
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Примечание. Здесь и в табл. 3 в скобках указаны: *расстояния между двумя атомами, не образующими между собой химиче-
ские связи; **величины углов, образуемых тремя атомами, из которых хотя бы одна пара атомов не связана между собой хи-
мическими связями, ***величины двугранных углов, образуемых четырьмя атомами, из которых по крайней мере одна пара
атомов не связана между собой химическими связями.

Структура Al2Cu3 (V) Al2Cu3 (VI) Al2Cu3 (VII) Al2Cu3 (VIII)

Al2Cu3 242.8 254.4 245.3 244.0
Cu1Cu3 (344.8) 232.5 245.4 (449.3)
Cu2Cu3 (344.8) (407.2) (406.1) 261.2
Cu1Cu2 (344.8) (407.2) 245.9 (449.4)

Валентные углы, град**
Cu1Al1Cu2 90.5 108.6 (34.8) 142.1
Cu1Al2Cu2 90.5 108.6 61.2 (69.4)
Cu1Al1Al2 55.1 58.3 57.9 148.5
Cu1Al2Al1 55.1 58.3 57.9 (15.0)
Cu2Al1Al2 55.1 57.2 (33.5) 58.6
Cu2Al2Al1 55.1 57.2 110.1 57.4
Al1Cu1Al2 69.9 63.5 62.5 (16.5)
Al1Cu2Al2 69.9 65.6 (36.4) 64.0
Al1Cu3Al2 69.9 63.5 62.3 64.6
Cu1Al1Cu3 90.5 54.4 58.9 142.0
Cu1Al2Cu3 90.5 54.4 60.1 (69.4)
Cu1Cu3Cu2 (60.0) (73.4) (34.3) (73.1)
Cu2Al1Cu3 90.5 108.6 (72.2) (65.7)
Cu2Al2Cu3 90.5 108.6 114.2 64.7
Cu1Cu2Cu3 (60.0) (33.2) (34.2) (73.1)

Торсионные (двугранные) углы, град***
Cu1Al2Al1Cu3 120.0 65.0 71.0 (140.4)
Cu2Al2Al1Cu3 –120.0 –147.5 107.0 –78.9
Cu1Cu3Cu2Al1 (54.4) (66.1) (63.6) (–10.8)
Cu1Cu3Cu2Al2 (–54.4) (–66.1) (130.1) (–88.1)
Cu1Al1Al2Cu2 120.0 147.5 36.0 140.7
Cu1Cu2Al1Al2 (45.2) (28.8) (119.1) (147.4)
Cu1Cu2Al2Al1 (–45.2) (–28.8) –35.3 (–10.1)
Cu2Cu3Al2Al1 (–45.3) (–28.5) (100.0) –66.1

Таблица 1. Окончание

Таблица 2. Относительные энергии различных структур металлокластеров Al2Cu3

Обозначение
структуры

Спиновая 
мультиплетность 

основного 
состояния

Относительная 
энергия, 

кДж/моль

Число химических связей в структуре

Al–Al Al–Cu Cu–Cu

Al2Cu3 (I) 2 0.0 1 6 2
Al2Cu3 (II) 4 144.1 0 6 2
Al2Cu3 (III) 2 20.6 1 5 3
Al2Cu3 (IV) 4 136.9 1 5 3
Al2Cu3 (V) 2 27.0 1 6 0
Al2Cu3 (VI) 4 144.3 1 6 1
Al2Cu3 (VII) 2 40.1 1 5 2
Al2Cu3 (VIII) 2 67.6 1 5 1
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щепленный базис TZVP, описанный в [8, 9]. Для
расчета кластеров Al2Ag3 использовали базис QZP
[10–12] и программу Gaussian 09 [13]. Как и в [1,
14–16], соответствие найденных стационарных
точек минимумам энергии во всех случаях дока-
зывалось расчетом вторых производных энергии
по координатам атомов; при этом все равновес-
ные структуры, соответствовавшие точкам мини-
мума на поверхностях потенциальной энергии,
имели лишь вещественные положительные зна-
чения частот. Расчет параметров молекулярных
структур при мультиплетностях, отличных от 1,
всегда проводили неограниченным методом
(UHF); при мультиплетности 1 – ограниченным
методом (RHF). При мультиплетности 1 приме-
няли также расчет неограниченным методом в
сочетании с опцией GUESS = Mix; полученные в
этом случае результаты всегда были аналогичны
результатам, полученным с использованием
ограниченного метода. Все квантово-химические
расчеты проведены в Казанском отделении Меж-
ведомственного суперкомпьютерного центра
РАН – филиале Научно-исследовательского ин-
ститута системных исследований РАН (http://kb-
jscc.knc.ru).

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ

Проведенное нами квантово-химическое мо-
делирование структур алюминий-медных и алю-
миний-серебряных металлокластеров с указан-
ным выше химическим составом выявило возмож-
ность существования восьми форм как для
металлокластера Al2Cu3, так и для металлокластера
Al2Ag3 (рис. 1, 2). Структурные данные для Al2Cu3
представлены в табл. 1, из которой видно, что в 7
структурах реализуется прямая валентная связь
Al–Al; единственным исключением является
структура Al2Cu3 (II). Также в семи из восьми
структур, за исключением структуры Al2Cu3 (V),
имеется одна связь Cu–Cu и как минимум пять
связей Al–Cu. Рассматриваемые нами метал-
локластеры обладают значительным числом свя-
зей металл–металл (от семи до девяти), причем в
трех из восьми модификаций их число лишь на
единицу меньше максимального их количества в
соединениях типа Al2M3 (10) (M – металл). Относи-
тельные энергии этих структур представлены в
табл. 2. Как видно из приведенных данных, наибо-
лее устойчивой оказывается модификация Al2Cu3
(I), общее число связей металл–металл в кото-
рой равно 9. Характерно, что эта модификация
обладает не самой высокой спиновой мульти-
плетностью (4), а более низкой (2); при этом мо-
дификации со спиновой мультиплетностью 4, а
именно Al2Cu3 (II), Al2Cu3 (IV) и Al2Cu3 (VI), име-
ют и значительно бóльшие полные энергии, чем
модификации со спиновой мультиплетностью 2.

Молекулярные структуры всех найденных на-
ми модификаций металлокластера Al2Ag3 пред-
ставлены на рис. 2, основные структурные дан-
ные этих модификаций – в табл. 3. При сопостав-
лении рис. 1 и 2 видно большее структурное
разнообразие модификаций этого металлокла-
стера по сравнению со своим “медным” анало-
гом. Следует отметить, что среди металлокласте-
ров Al2Ag3 имеются две практически компланар-
ные модификации: Al2Ag3 (III) и Al2Ag3 (VII),
которые в числе возможных модификаций кла-
стеров Al2Cu3 не наблюдаются. В первой нева-
лентные углы Ag1Al2Ag2 (123.3°), Al2Ag2Ag3
(113.8°), Ag2Ag3Ag1 (63.4°) и Ag3Ag1Ag2 (60.5°) в
сумме дают 360.0°, что соответствует плоскому
четырехугольнику, а угол Ag3Al1Ag2, равный
178.6°, почти не отличается от 180°. Во второй не-
валентные углы Ag3Ag1Ag2 (57.6°), Ag1Ag2Al2
(64.7°), Ag2Al2Ag3 (115.7°) и Al2Ag3Ag1 (121.8°) в
сумме дают 358.8°, что соответствует практически
плоскому четырехугольнику, а угол Ag1Al1Ag2
равен 177.0°, что также очень близко к 180°. Мо-
дификация Al2Ag3 (I) напоминает модификации
Al2Cu3 (V) и Al2Cu3 (VI), но в отличие от послед-
них в ней отсутствует связь Al–Al (рис. 1, 2).
Остальные модификации в той или иной степени
напоминают тригональную бипирамиду или
близкую к ней геометрическую фигуру, в которой
отсутствует одно или даже большее число ребер
(рис. 2). “Гетероядерные” химические связи Al–Ag
имеются в структурах всех модификаций Al2Ag3, в
то время как каждая из “гомоядерных” связей Al–Al
и Ag–Ag присутствует лишь в шести структурах из
восьми. Относительные энергии всех найденных
нами модификаций Al2Ag представлены в табл. 4.
Как видно из приведенных данных, наиболее
устойчивой в энергетическом отношении являет-
ся модификация Al2Ag3 (I), имеющая в основном
состоянии столь же низкую спиновую мульти-
плетность (2), что и наиболее устойчивая моди-
фикация металлокластера Al2Cu3 (I). Эта наибо-
лее энергетически выгодная модификация метал-
локластера Al2Ag3 содержит только химические
связи Al–Ag и характеризуется наименьшим коли-
чеством связей металл–металл (6) по сравнению с
остальными модификациями. Среди теоретически
возможных модификаций Al2Ag3 имеется модифи-
кация Al2Ag3 (III) со спиновой мультиплетностью 6,
подобных которой среди модификаций метал-
локластера Al2Cu3 не обнаружено. Следует сказать,
что эта модификация обладает и наибольшей
полной энергией по сравнению с остальными
разновидностями данного металлокластера.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Говоря об общих структурных моментах рас-

сматриваемых здесь алюминий-медных и алюми-
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Рис. 1. Молекулярные структуры металлокластеров Al2Cu3.
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Рис. 2. Молекулярные структуры металлокластеров Al2Ag3.
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Таблица 3. Длины связей металл–металл, валентные и торсионные углы в молекулярных структурах кластеров
Al2Ag3

Структура Al2Ag3 (I) Al2Ag3 (II) Al2Ag3 (III) Al2Ag3 (IV)

Длины связей металл–металл, пм*
Al1Al2 (282.4) (337.6) 260.9 279.8
Al1Ag1 257.2 252.8 258.0 257.2
Al1Ag2 257.2 267.4 273.5 257.2
Al1Ag3 257.2 267.4 252.5 271.1
Al2Ag1 257.2 252.8 254.7 257.2
Al2Ag2 257.2 267.4 260.4 257.2
Al2Ag3 257.2 267.4 (444.2) 271.1
Ag1Ag3 (372.5) (372.1) (510.5) 281.4
Ag2Ag3 (372.5) 264.2 269.7 281.4
Ag1Ag2 (372.5) (372.3) (453.4) (421.8)

Валентные углы, град**
Ag1Al1Ag2 92.8 91.4 117.1 110.2
Ag1Al2Ag2 92.8 91.4 123.3 110.2
Ag1Al1Al2 (56.7) (48.1) 58.8 57.1
Ag1Al2Al1 (56.7) (48.1) 60.0 57.1
Ag2Al1Al2 (56.7) (50.9) 58.3 57.1
Ag2Al2Al1 (56.7) (50.9) 63.3 57.1
Al1Ag1Al2 66.6 83.8 61.2 65.9
Al1Ag2Al2 66.6 78.3 58.4 65.9
Al1Ag3Al2 66.6 78.3 (30.6) 62.1
Ag1Al1Ag3 92.8 91.3 178.6 64.3
Ag1Al2Ag3 92.8 91.3 (89.6) 64.3
Ag1Ag3Ag2 (60.0) (69.3) (62.4) 97.1
Ag2Al1Ag3 92.7 59.2 61.6 64.3
Ag2Al2Ag3 92.7 59.2 (33.7) 64.3
Ag1Ag2Ag3 (60.0) (69.2) (85.8) (41.5)

Торсионные (двугранные) углы, град***
Ag1Al2Al1Ag3 (120.0) (140.4) 179.8 –77.7
Ag2Al2Al1Ag3 (–120.0) (–79.1) (–0.1) 77.7
Ag1Ag3Ag2Al1 (52.7) (46.6) (0.1) –38.8
Ag1Ag3Ag2Al2 (–52.7) (–46.6) (0.0) 38.8
Ag1Al1Al2Ag2 (120.0) (140.5) (–180.0) 155.4
Ag1Ag2Al1Al2 (46.4) (28.3) (0.0) (21.8)
Ag1Ag2Al2Al1 (–46.4) (–28.3) (0.1) (–21.8)
Ag2Ag3Al2Al1 (–46.5) (–62.5) (–179.8) 65.5

Структура Al2Ag3 (V) Al2Ag3 (VI) Al2Ag3 (VII) Al2Ag3 (VIII)

Длины связей металл–металл, пм*

Al1Al2 270.7 261.2 276.7 261.3

Al1Ag1 272.4 254.3 252.4 245.4

Al1Ag2 260.1 262.1 255.9 253.6

Al1Ag3 271.8 262.0 259.0 253.6

Al2Ag1 271.6 (409.6) (460.8) (486.4)
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Структура Al2Ag3 (V) Al2Ag3 (VI) Al2Ag3 (VII) Al2Ag3 (VIII)

Al2Ag2 260.2 258.0 252.4 260.6
Al2Ag3 272.3 258.1 254.4 260.7
Ag1Ag3 265.1 283.6 273.0 (461.1)
Ag2Ag3 (438.0) (345.3) (429.1) (343.8)
Ag1Ag2 (438.0) 284.2 (508.1) (461.1)

Валентные углы, град**
Ag1Al1Ag2 110.6 66.8 177.0 135.0
Ag1Al2Ag2 110.9 (43.4) (85.6) (68.7)
Ag1Al1Al2 60.0 105.2 (121.1) 147.4
Ag1Al2Al1 60.3 (36.8) (28.0) (15.8)
Ag2Al1Al2 58.7 59.1 56.4 60.8
Ag2Al2Al1 58.6 60.6 57.6 58.1
Al1Ag1Al2 59.7 (38.0) (31.0) (16.8)
Al1Ag2Al2 62.7 60.3 66.0 61.1
Al1Ag3Al2 59.7 60.3 65.2 61.1
Ag1Al1Ag3 58.3 66.6 64.5 135.0
Ag1Al2Ag3 58.3 (43.3) (30.2) (68.7)
Ag1Ag3Ag2 (72.4) (52.6) (89.8) (68.1)
Ag2Al1Ag3 110.8 82.4 112.9 85.3
Ag2Al2Ag3 110.6 84.0 115.7 82.5
Ag1Ag2Ag3 (35.2) (52.5) (32.5) (68.1)

Торсионные (двугранные) углы, град***
Ag1Al2Al1Ag3 –68.3 (–50.1) (2.0) (129.1)
Ag2Al2Al1Ag3 145.8 –100.3 –176.1 –101.9
Ag1Ag3Ag2Al1 (–63.8) (–73.7) (–1.3) (–9.0)
Ag1Ag3Ag2Al2 (63.4) (–158.0) (–175.3) (–95.2)
Ag1Al1Al2Ag2 –145.8 –50.3 –178.2 129.1
Ag1Ag2Al1Al2 (–31.3) –126.2 (–32.3) (143.7)
Ag1Ag2Al2Al1 (31.5) 42.1 (–0.9) (–13.1)
Ag2Ag3Al2Al1 (30.8) (–59.6) (–3.6) (–57.0)

Таблица 3.   Окончание

Таблица 4. Относительные энергии различных структур металлокластеров Al2Ag3

Обозначение
структуры

Спиновая 
мультиплетность 

основного 
состояния

Относительная 
энергия, 

кДж/моль

Число химических связей в структуре

Al–Al Al–Ag Ag–Ag

Al2Ag3 (I) 2 0.0 0 6 0
Al2Ag3 (II) 4 165.1 0 6 1
Al2Ag3 (III) 6 319.6 1 5 1
Al2Ag3 (IV) 2 18.6 1 6 2
Al2Ag3 (V) 4 145.5 1 6 1
Al2Ag3 (VI) 2 29.9 1 5 2
Al2Ag3 (VII) 4 124.6 1 5 1
Al2Ag3 (VIII) 2 39.1 1 5 0
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ний-серебряных металлокластеров, отметим, что
если для большинства “медных” характерно на-
личие нескольких связей металл–металл, образу-
емых одним и тем же атомом со своими “соседя-
ми” (рис. 1), то для “серебряных” эта тенденция
выражена значительно слабее (рис. 2). В среднем
число химических связей металл–металл в метал-
локластерах Al2Cu3 заметно больше, чем в метал-
локластерах Al2Ag3. Характерно, что наиболее
устойчивые модификации рассматриваемых ме-
таллокластеров, а именно Al2Cu3 (I) и Al2Ag3 (I),
внешне существенно отличаются друг от друга.
Для всех без исключения модификаций рассмат-
риваемых металлокластеров характерны сравни-
тельно высокие значения длин связей, превыша-
ющие 230 пм; при этом наиболее длинными ока-
зываются связи Al–Al и Ag–Ag, наиболее
короткими – связи Cu–Cu, а связи Cu–Al и Ag–
Al по длине занимают промежуточное положе-
ние, что с учетом атомных радиусов химических
элементов (143 пм (Al), 128 пм (Cu) и 145 пм (Ag)),
входящих в состав Al2Cu3 (I) и Al2Ag3, вполне ожи-
даемо. Валентные углы, образованные связями
металл–металл, как правило, невелики и меньше
90°, аналогичная ситуация имеет место и для тор-
сионных (двугранных) углов. Металлокластеры
Al2Cu3 и Al2Ag3 обладают лишь одной плоскостью
симметрии и (или) осью второго порядка; оси
третьего порядка имеются лишь в металлокласте-
рах Al2Cu3 (V) и Al2Ag3 (I) (в каждом из них есть
еще по три оси второго порядка и четыре плоско-
сти симметрии). Что же касается спиновой муль-
типлетности основного состояния рассматривае-
мых нами металлокластеров, то как в Al2Cu3, так и
в Al2Ag3 имеет место достаточно отчетливо выра-
женная тенденция к образованию наиболее
устойчивых модификаций с низкоспиновыми ос-
новными состояниями, что с учетом электрон-
ных конфигураций атомов меди 3d104s1 и серебра
4d105s1 представляется вполне естественным.

БЛАГОДАРНОСТЬ
Настоящая статья подготовлена при финансо-

вой поддержке Министерства образования и нау-
ки РФ в рамках государственного задания
№ 4.5784.2017/8.9 на 2017–2019 гг.

СПИСОК ЛИТЕРАТУРЫ
1. Михайлов О.В., Чачков Д.В. // Журн. неорган. хи-

мии. 2017. Т. 62. № 3. С. 321 [Mikhailov O.V., Chac-
hkov D.V. // Russ. J. Inorg. Chem. 2017. V. 62. № 3.
P. 336. doi 10.1134/S0036023617030135].

2. Hoe W.-M., Cohen A., Handy N.C. // Chem. Phys. Lett.
2001. V. 341. № 1. P. 319.

3. Perdew J.P., Burke K., Ernzerhof M. // Phys. Rev. Lett.
1997. V. 78. № 7. P. 1396.

4. Paulsen H., Duelund L., Winkler H. et al. // Inorg.
Chem. 2001. V. 40. № 9. P. 2201.

5. Swart M., Groenhof A.R., Ehlers A.W., Lammertsma K. //
J. Phys. Chem. A. 2004. V. 108. № 25. P. 5479.

6. Swart M., Ehlers A.W., Lammertsma K. // Mol. Phys.
2004. V. 102. № 23. P. 2467.

7. Swart M. // Inorg. Chim. Acta. 2007. V. 360. № 1.
P. 179.

8. Schaefer A., Horn H., Ahlrichs R. // J. Chem. Phys.
1992. V. 97. № 4. P. 2571.

9. Schaefer A., Huber C., Ahlrichs R. // J. Chem. Phys.
1994. V. 100. № 8. P. 5829.

10. Schaefer A., Horn H., Ahlrichs R. // J. Chem. Phys.
1992. V. 97. № 4. P. 2571.

11. Schaefer A., Huber C., Ahlrichs R. // J. Chem. Phys.
1994. V. 100. № 8. P. 5829.

12. Ceolin G.A., de Berrêdo R.C. // Theor. Chem. Acc.
2013. V. 132. № 4. P. 1339.

13. Frisch M.J. et al. Gaussian 09, Revision A.01. Gaussian,
Inc., Wallingford CT, 2009.

14. Чачков Д.В., Михайлов О.В. // Журн. неорган. хи-
мии. 2012. Т. 57. № 7. С. 1056 [Chachkov D.V.,
Mikhailov O.V. // Russ. J. Inorg. Chem. 2012. V. 57.
№ 7. P. 981. doi 10.1134/S0036023612070078].

15. Чачков Д.В., Михайлов О.В. // Журн. неорган. хи-
мии. 2013. Т. 58. № 9. С. 1199 [Chachkov D.V., Mikhai-
lov O.V. // Russ. J. Inorg. Chem. 2013. V. 58. № 9.
P. 1073. doi 10.1134/S0036023613090052].

16. Mikhailov O.V., Chachkov D.V. // Inorg. Chim. Acta.
2013. V. 408. № 1. P. 246.



<<
  /ASCII85EncodePages false
  /AllowTransparency false
  /AutoPositionEPSFiles true
  /AutoRotatePages /All
  /Binding /Left
  /CalGrayProfile (Dot Gain 20%)
  /CalRGBProfile (Adobe RGB \0501998\051)
  /CalCMYKProfile (Photoshop 5 Default CMYK)
  /sRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CannotEmbedFontPolicy /Warning
  /CompatibilityLevel 1.3
  /CompressObjects /Tags
  /CompressPages true
  /ConvertImagesToIndexed true
  /PassThroughJPEGImages true
  /CreateJobTicket false
  /DefaultRenderingIntent /Default
  /DetectBlends true
  /DetectCurves 0.0000
  /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 false
  /OPM 1
  /ParseDSCComments true
  /ParseDSCCommentsForDocInfo true
  /PreserveCopyPage true
  /PreserveDICMYKValues true
  /PreserveEPSInfo true
  /PreserveFlatness false
  /PreserveHalftoneInfo false
  /PreserveOPIComments false
  /PreserveOverprintSettings true
  /StartPage 1
  /SubsetFonts true
  /TransferFunctionInfo /Apply
  /UCRandBGInfo /Preserve
  /UsePrologue false
  /ColorSettingsFile ()
  /AlwaysEmbed [ true
  ]
  /NeverEmbed [ true
  ]
  /AntiAliasColorImages false
  /CropColorImages false
  /ColorImageMinResolution 300
  /ColorImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleColorImages true
  /ColorImageDownsampleType /Bicubic
  /ColorImageResolution 300
  /ColorImageDepth -1
  /ColorImageMinDownsampleDepth 1
  /ColorImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeColorImages true
  /ColorImageFilter /FlateEncode
  /AutoFilterColorImages false
  /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 false
  /GrayImageMinResolution 300
  /GrayImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleGrayImages true
  /GrayImageDownsampleType /Bicubic
  /GrayImageResolution 300
  /GrayImageDepth -1
  /GrayImageMinDownsampleDepth 2
  /GrayImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeGrayImages true
  /GrayImageFilter /FlateEncode
  /AutoFilterGrayImages false
  /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 false
  /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 <<

  >>
  /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
      /BleedOffset [
        14.173230
        14.173230
        14.173230
        14.173230
      ]
      /ConvertColors /NoConversion
      /DestinationProfileName ()
      /DestinationProfileSelector /NA
      /Downsample16BitImages true
      /FlattenerPreset <<
        /ClipComplexRegions true
        /ConvertStrokesToOutlines false
        /ConvertTextToOutlines false
        /GradientResolution 300
        /LineArtTextResolution 1200
        /PresetName ([High Resolution])
        /PresetSelector /HighResolution
        /RasterVectorBalance 1
      >>
      /FormElements false
      /GenerateStructure false
      /IncludeBookmarks false
      /IncludeHyperlinks false
      /IncludeInteractive false
      /IncludeLayers false
      /IncludeProfiles false
      /MarksOffset 14.173230
      /MarksWeight 0.250000
      /MultimediaHandling /UseObjectSettings
      /Namespace [
        (Adobe)
        (CreativeSuite)
        (2.0)
      ]
      /PDFXOutputIntentProfileSelector /NA
      /PageMarksFile /RomanDefault
      /PreserveEditing true
      /UntaggedCMYKHandling /LeaveUntagged
      /UntaggedRGBHandling /LeaveUntagged
      /UseDocumentBleed false
    >>
    <<
      /AllowImageBreaks true
      /AllowTableBreaks true
      /ExpandPage false
      /HonorBaseURL true
      /HonorRolloverEffect false
      /IgnoreHTMLPageBreaks false
      /IncludeHeaderFooter false
      /MarginOffset [
        0
        0
        0
        0
      ]
      /MetadataAuthor ()
      /MetadataKeywords ()
      /MetadataSubject ()
      /MetadataTitle ()
      /MetricPageSize [
        0
        0
      ]
      /MetricUnit /inch
      /MobileCompatible 0
      /Namespace [
        (Adobe)
        (GoLive)
        (8.0)
      ]
      /OpenZoomToHTMLFontSize false
      /PageOrientation /Portrait
      /RemoveBackground false
      /ShrinkContent true
      /TreatColorsAs /MainMonitorColors
      /UseEmbeddedProfiles false
      /UseHTMLTitleAsMetadata true
    >>
  ]
>> setdistillerparams
<<
  /HWResolution [2400 2400]
  /PageSize [595.000 842.000]
>> setpagedevice


