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�������� ������ ����������� ������!�� � ������ "�#��$���% �������-&��!!� "����-
'� ���(��� �#�)�� �����!! !����!!������� ��-���-+������,����%'������ � ��-���-
+������,����%/������. ��!!)����6 �����������)�!��� ��������6 ���������%, ��-
�����%, ��������% � ����������% ���� HAlBu2

i  � ClAlBu 2
i  " �����#��� 203—373 K. 

������� ���(��#�"����'� ���������� COSMO ����#"���� �)�� <���'�� !��="������. 
�� �!��"� ����)���6/ ����6/ ��!!)����6 ��"��"�!�6� ������������ �!!������"��-
�6/ ���� ��,����%��'���)�!��/ !��������% (���), !�'��!�,$��!( ! <�!�������-
���=�6�� ����6��. 	��, ��� ��������% ����������� " '�#�"�% ��#� � �����(��6/ ��!-
�"������(/ ����+������ �������( ��� ��������( ����� ���, ���!��!�"��� ��������-
��( �����, �����������( @� ���������% ����6 �����+��@����=�� ���� � ! ����@���-
�� ����������6 ��� ��#+�"������ ������. 
 
� ! � # � � $ �  � ! " � �: ��-���-+������,����%'�����, ��-���-+������,����%/�����, 
!����!!������(, ��"��"�!��, �"����"�( /���(, ab initio � DFT ��������"����. 

�����
�� 

��-���-+������,����%'����� (��E�G) � ��-���-+������,����%/����� (��E�
) ��I�� 
I������ ���������� " ��'���)�!��� !����#� " ��)�!�"� '�������������,$�/ ���'����" � " ��-
!��($�� "���( ("�(,�!( I����� �!���=#���6�� " ����6I�����!�� ��,����%��'���)�!���� 
!��������(�� [ 1 ]. �#"�!���, )�� ��� !�����6 � !����!!�������, ���"��($�% � !��@���, 
<������"��% ������������ ���������% ����6 [ 2, 3 ]. 	��, �# ����!����)�!��/ �!!����"���% 
"6("����, )�� " +��#��� !�����= �!!������� 2HAlBui  !�!��"�(�� 3, 2ClAlBu i  — 2 [ 4 ], � " ��-
�������� !����(( !�����= �!!������� ��E�G ������ �� 2,4 [ 5 ]. J ��#��=���� �!!����"���( 
������� L�� 1H ���'������'� ��"��"�!�( ��E�G " �����'��!��� ����#���, )�� ���(�� ! ���-
�����% �����% " ��!�"��� !����@��!( ���@� ��������� ����)�!�"� �����- � ����������% ���� 
[ 6 ]. ������ ��� �#�)���� ��/���#��" ������% ! �)�!���� ��E�G � ��E�
 �+6)�� ������-
��'�,�, )�� ���@�� )�� "!�����= "� "#������%!�"�( ��� ��!!������,� �� ���������% ���-
�6 [ 7, 8 ]. 
 !�@�����,, " ���������� ��!��!�"�,� ����6� � !����@���� ���������% ����6  
" ��!�"���, )�� �!��@�(�� ��������"���� �����!!�" ! ����6�� ���. &�<���� ���=, ��!��(-
$�'� �!!����"���( ("�(��!( �!����"����� ����!����=��'� !����@���( ��#��)�6/ �!!������" 
��E�G � ��E�
 ��� " '�#�"�% ��#�, ��� � " �����(��6/ ��!�"������(/ �� �!��"� �"����"�-
/���)�!��'� ��������"���( �������� ab initio � DFT. 
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����� ��!)��� �S 0, ��� ����=–1 �K–1 �H 0, ���� ����=–1 �G 0, ���� ����=–1 

HAlMe2 
MP2/6-311+G(d,p) [ 20 ] — 33,6 — 

G2MP2 [20] — 34,9 — 

HAlBu 2
i  

PBE/3� 34,2 31,2 21,0 
RI-MP2/�1//PBE/3� 34,2* 32,9 22,7* 
RI-MP2/�2//PBE/3� 34,2* 34,5 24,3* 

ClAlBu 2
i  

PBE/3� 37,8 23,9 12,7 
RI-MP2/�1//PBE/3� 37,8* 28,2 16,9* 
RI-MP2/�2//PBE/3� 37,8* 30,8 19,5* 

 
 

 

* _������( � �����)�!��� �����"�� � �����������)�!��� � ����"������6� ���������� ��!!)����6 ��-
����� PBE/3�. 

%����&���
�	�'
	( �	��' 

������#���, '�������)�!��/ ���������" �!!������6/ !��������%, ��I���� ����+����=-
��% #���)�, ���!� ����/���6/ !�!��(��% (&�) �!!������6/ �����!!�", !������"���� �� "���-
�����% ���������� �������, ��!)�� <������� � �����������)�!��/ �����"�� � �����% <���'�� 
!��������% "6����(�� " ���'����� &������ 06 [ 9 ] " ���+��@���� PBE/3� [ 10—12 ]. &�� 
��!)��� <������� �)��6"��� )�!�� !�������� �������6. �!���=#�( ��"��"�!�6� '�������)�-
!��� ��������6, <������, � �����)�!��� �����"�� � �����������)�!��� ����������, ����-
)���6� ������� PBE/3�, ���"����� ��!)�� �����% <���'�� � �����������)�!��/ ������% !�-
�������% �������� RI-MP2/�1, RI-MP2/�2 [ 13—15 ] (��+�. 1). 	����������)�!��� ��������6 
��!!)��6"��� ��( ���������� T 203, 298 � 373 K. ������ "��(��( ��!�"������( �� <���'�, 
G�++!� " �������-����������� ��"��"�!�� 2HAlBui  � 2ClAlBu i  "6����(�� ! ����$=, ���-
'����6 Gaussian-03 ������� COSMO " ���+��@���� PBE/6-311+G(2d,p) ! �)���� "��(��( 
����������6 �� <���'�, ��"������. ��!)�� ��"��"�!�6/ �����������% ���������%, �������%, 
��������% � ����������% ���� 2HAlBui  � 2ClAlBu i  "6����(�� �� �!��"���� ��I���( ���"��-
��( ��������=��'� +����!� ! �)���� "6��@���( ��( ���!���� �����������)�!��'� ��"��"�!�(. 

��!����6 ��"��"�!�( ��!!)��6"��� �# !��������6/ <���'�% G�++!� �G0. 

J�#����#���, ��#��=����" �"����"�-/���)�!��/ ��!)���" "6����(�� " ���'�����/ QCC 
Front-End 2.09 [ 16 ] � ChemCraft 1.6 [ 17 ]. 

&�)*�'�	�+ � �� �/�*0��
�� 

&��+��@���� PBE/3�, �!���=#����� ���� ��( ������#���� !������( �!!������6/ !����-
����%, �+�!��)�"��� ���������� "�!����#"������ '�������)�!��/ ���������" ���. 	��, ����� 
+6�� ����#��� /���I�� !���"��!�"�� ��!!)�����6/ '�������)�!��/ ���������" AlMe3 ����6� 
����'���!���������'� �����#� [ 18 ]. 	��@� "6("����, )�� �����6 ������ ����������� ������-
!�� #���@�,� <���'�, �+��#�"���( ��!����"6/ !"(#�% Al—C—Al ����%�6/ [ 18 ] � ��#"��"-
����6/ [ 19 ] �������������". 
�� "���� �# ��+�. 1, #���@���� <���'�� ��� �!���=#�"���� 
���+��@���( PBE/3� ����!/���� � ��( ��!����"6/ !"(#�% Al—H—Al � Al—Cl—Al " !������-
��(/ 2HAlBu i  � 2ClAlBu i . 
"����"�-/���)�!��� ���+��@���� RI-MP2/�2 ��������� "�!����#-
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"���� <���'���)�!��� ��������6 �!!������� �������������" [ 18 ], ��<���� ��( ��!)��� ���-
��% <���'�� !��������% +6� "6+��� ����� RI-MP2/�2. 

�����!!������, ��� ��!!�����"��� ��� ��!����"����=��� ���!��������� ������� ��-
������ � ���'�������� �!��"�. ��%����, )�� ���=��6 ��"��/��!��% ���������=��% <���'�� 
(&&_) �����!!�" !����!!������� 2HAlBui  � 2ClAlBu i  ��/�@�, ��<���� �+!�@����� &&_ +�-
��� ���"����� �� ������� ��-���-+������,����%'������. 	��, ��( �+��/ ��� ������#�"��6 
���������( (13	, 13/, 1�	, 1�/), �������( (23, 2�), ��������( (33, 3�) � ����������( (43, 
4�) ����6 (!�. ��!����). J ��!�"��� "�#��@�� �+��#�"���� � +���� �!!������"���6/ ���� 
���, ������ a priori �)�"����, )�� ! ��!��� !������ �!!������� ����@���!( �����������)�-
!��( !��+��=��!�= �������!�" ������$�!�"���� �#-#� �+6�� <������� !�!���6 �, ��� !���!�-
"��, ����=I���!( !����@���� !���"��!�"�,$�/ ���� " !�!����. &�<����, � ���@� ! �)���� 
����������6/ ����6/ � !�����/ !�����(/ �!!������� ��� (!�. "6I�), ��( ��������"���( 
�����!!�" !����!!������� �6 �'����)���!= ���������%, �������%, ��������% � ����������% 
������� ���. 

��( �������� ��E�G ���+���� "6'����% ("�(��!( ����%��( ����������( 13	, ������  
" !�!��"� �!!������"���6/ ���� ���������� #"��� ��/����!( " ����������� 13/, ����)�,-
$�%!( �� 13	 ��"������ ���-+����=�6/ '���� ����!����=�� !"(#� Al—C. �)�"����, ����% ��-
"���� �+�!��"��� ���+/�����!�=, !��@���( !����)�!��'� �������"���( �����=�6/ '���� ��� 
!����!!�������. J !�!��"� Zr,Al-�������!�" 2HAlBui  ���@� ��/����!( " "��� ����������� 
13/ [ 8 ], ��<���� ��!)�� <���'���)�!��/ ���������" ! �)�!���� �������� ��E�G �6 "6���-
�(�� ����!����=�� 13/. �������"���� &&_ ������� ����#���, )�� ������#���( 2HAlBu i  +�#-
+��=���� ���"���� � !�������� 23. ��!!)������( "���)��� <����=��� ������#���� ��� 
T = 298 K (����� �����������)�!��� � ����"������6� ��������6 ���#��6 ��( <��% ���������-
�6) +�# �)��� !��="������ !�!��"�(�� –34,5 ����/���=, )�� +��#�� � <����=��� ������#���� 
���������,����%'������ [ 20 ] (!�. ��+�. 1). &�!����,$�� ���!��������� �������6 ������-
�� ��� � 23 ��������� )���# ����������, ����� ��,����( �������� �� ��!����"�� ����� 
"������� ! �+��#�"����� !�������6 53, ������( ����� )���# ����/����� !�!��(��� &� (3—5) 
���"��$���!( " ������ ��E�G 33 (!�. ��!����). &��!��������� �������6 �������� � 33 
���"���� � ������ 43. &���/����� !�!��(��� <��'� �����!!� ������#�"��= �� �����!=. ��!!)�-
����6� �����������)�!��� � ����"������6� ��������6 �!!����"���6/ ���"��$���% ���"�-
���6 " ��+�. 2. 

	���� �+��#��, �#������� <���'�� G�++!� ��� �+��#�"���� �!!������ �# ���������% 
����6 " ��!)��� �� ���� �������� �������� ��"�� –12,4 � –9,8 ����/���= ��( ��E�G  
� ��E�
 !���"��!�"���� ��� �+��#�"���� ������, –13,4 � –9,1 ����/���= ��� �+��#�"���� 
�������, –12,6 � –8,2 ����/���= ��� �+��#�"���� ���������. �����# �#������( �����������-
)�!��/ ���������" " /��� �!!������"�6/ ���"��$���% !"������=!�"���, )�� ���+���� �����-
������)�!�� "6'����% �����% 2HAlBui  ("�(��!( ��������(, � 2ClAlBu i  — �������(. 

�)�� "��(��( �����(���'� ��!�"������( (������) �� <���'���)�!��� /��������!���� !���-
�!!������� !"������=!�"��� � ��#��)����=��� "��(��� !��="������ �� <����=��, �����!!�, 
������ !��="�����( ��"6I��� <���'�, G�++!� ������% �!!������� (!�. ��+�. 2), ��� !��6� 
!��$�( �����������)�!��� ��"��"�!�� " !������ ����� �!!������"���6/ ���� ���. 

��( ���"�����( ����)�!�"����% ������ !����@���( �!!������"���6/ ���� 2HAlBui   
� 2ClAlBu i  " '�#�"�% ��#� � " �����(���� ��!�"������� ��!!)����6 ���!����6 ��"��"�!�( <��-
�������6/ !����% �!!������� ��� (!�. ��+�. 2). J ��#��=���� ���!����"�� ����)���6/ ���-
!���� " ���"����� ��������=��'� +����!� � �'� ��I���( ����)��6 �!���6� ��"��"�!�6� ���-
��������� (��+�. 3). 

�# ��+�. 3 "����, )�� ��� " '�#�"�% ��#�, ��� � " �����(��6/ ��!�"������(/ " #�"�!���!�� 
�� �!��"�% ����+������ ��+� ��������(, ��+� �������( ����� 2HAlBu i . 	��@� !������ ����-
���= ����!����=�� "6!���, �����������, ����������% ����6 ��E�G. 
����������( @� ��-
�������% ����6 2HAlBui  ��� ��������% ����������� ���%�� ��#�� �, !����"����=��, " ����- 
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i  � !�������6, 
!���"��!�"�,$�� <�!�������� �� &&_ ������% �!!������� 
��� (" �"������6/ !��+��/ ���#��6 ����!����=�6� !"�-
                                     +���6� <���'��) 
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	 � + � � � �  2  

�

��#��	���
���
 � 	����	�����$
 (� ���&�	�) "	
	�
�
$ � �����	��$ 
	����
��!*  
��#
���$� ��	#�� "
��
��	 �	��	�����	��� HAlBu 2

i  � ClAlBu 2
i   

(
	��
� �
��#�� RI-MP2/�2//PBE/3� &
� ��
�	 � � ��
��� �����	�	���) 

x ������( T �S 0 �H 0 �G 0 0
������G�  lgK lgK������ 

203 –33,3 –34,6 –27,8 –23,4 31,2 26,5 
298 –33,2 –34,6 –24,7 –20,8 19,5 16,7 

1 13 + 13 � 23 

373 –33,0 –34,5 –22,2 –18,7 14,5 12,5 
203 –41,6   –9,0   –0,5     4,5   1,8 –3,6 
298 –40,3   –8,6     3,4     6,9 –1,1 –3,7 

2 23 + 13 � 53 

373 –39,5   –8,4     6,4     8,8 –2,2 –3,7 
203 (–1,7) 

  5,4 
(0,0) 
–17,4 

(0,4) 
–18,5 

–17,1*** 19,9 18,4 

298 (–2,4) 
  5,3 

(–0,2) 
–17,4 

(0,6) 
–19,0 

–16,9*** 13,9 12,4 

3 53 � ��(33-53) � 33 

373 (–2,9) 
  5,3 

(–0,3) 
–17,4 

(0,8) 
–19,4 

–16,7*** 11,4 9,8 

203 –40,8 –22,2 –13,9   –8,2 16,2 10,1 
298 –39,2 –21,8 –10,1   –5,8   8,8   5,6 

4 33 + 13 � 43 

373 –38,2 –21,4   –7,2   –3,9   5,7   3,8 
203 –39,1 –31,1 –23,2 –17,5 26,2 20,1 
298 –37,8 –30,8 –19,5 –14,7 15,7 12,2 

5 1� + 1� � 2� 

373 –36,9 –30,5 –16,7 –12,6 11,3   8,9 
203 –37,5   –7,9   –0,3     6,9   1,5 –6,2 
298 –35,9   –7,5     3,2     9,5 –1,0 –5,6 

6 2� + 1� � 5� 

373 –35,0   –7,2     5,8   11,4 –1,9 –5,2 
203 (–3,2) 

–4,2 
(5,4) 
–12,2 

(6,1) 
–11,3 

(5,1) 
–12,0 

12,2 12,9 

298 (–4,0) 
–4,2 

(5,3) 
–12,2 

(6,4) 
–10,9 

(5,1) 
–12,1 

8,0 8,9 

7 3� � ��(3�-5�) � 5� 

373 (–4,4) 
–4,2 

(5,1) 
–12,2 

(6,8) 
–10,6 

(5,1) 
–12,1 

6,2 7,1 

203 (–42,5) 
–42,8 

(0,7) 
–18,5 

(9,3) 
–9,8 

(17,0) 
–1,6 

11,8 3,0 

298 (–41,7) 
–41,4 

(0,9) 
–18,1 

(13,3) 
–5,8 

(19,6) 
1,3 

5,6 0,4 

8 3� + 1� � ��(3�-4�) � 4� ** 

373 (–41,2) 
–40,5 

(1,1) 
–17,8 

(16,4) 
–2,7 

(21,7) 
3,6 

3,1 –0,6 

 
 

 

    * R�����6 �#������(: T, K, �S 0, ��� ����=–1 �K–1, �H 0, �G 0, ����/���=, K1, K2, K4—K6, K8, (���=/�)–1, 
K3, K7, +�#��#�����(. 
  ** ��!)�� "6������ " ���+��@���� RI-MP2/�1//PBE/3�. 
*** &�� �)��� !��="������ ����"������6% +��=�� ������� �!)�#���. 

 
����)�!��/ ������(/ ! �)�!���� ��E�G ���= �������� ���@�� +6�= �������=��%. &�� ���-
�������� 203 K " ��!�"��� ������� ��� ������������ ��� �� �������� 10–1 ���=/� (�!��"�( 
��+�,����( ��������)�!��% ������� '������,������"���( ������" 2HAlBui  " ���!��!�"��  
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	 � + � � � �  3  
�	����
��$
 ����
��
	��� �����

��� � 	������
��	��$� ��
� HAlBu2

i  � ClAlBu2
i  (���=/�)  

� �����$
 #��� ("
��
#
�$ � ���&�	�, 
��� &���'
 0,01) 

T c0* 13 23 33 43 1� 2� 3� 4� 
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 

203 
'�#. 

1 1,6 �10–18 4,1 �10–5 3,2 �10–1 
(0,98) 

7,8 �10–3 
(0,02) 

3,1 �10–14 1,4 �10–1 
(0,37) 

2,3 �10–1  
(0,61) 

4,2 �10–3 
(0,01) 

 10–1 7,5 �10–19 9,0 �10–6 3,3 �10–2 
(0,99) 

3,7 �10–4 
(0,01) 

1,3 �10–14 2,5 �10–2 
(0,59) 

1,7 �10–2  
(0,40) 

1,3 �10–4 

 10–2 3,5 �10–19 1,9 �10–6 3,3 �10–3 
(0,99) 

1,7 �10–5 
(0,01) 

4,9 �10–15 3,6 �10–3 
(0,79) 

9,3 �10–4  
(0,21) 

2,7 �10–6 

 10–3 1,6 �10–19 4,2 �10–6  
(0,01) 

3,3 �10–4 
(0,99) 

8,1 �10–7 1,7 �10–15 4,4 �10–4 
(0,92) 

4,0 �10–5  
(0,08) 

4,0 �10–8 

 10–5 3,5 �10–20 1,9 �10–8  
(0,01) 

3,3 �10–6 
(0,99) 

1,7 �10–9 1,8 �10–16 4,9 �10–6 
(0,99) 

4,7 �10–8  
(0,01) 

5,0 �10–12 

298 
'�#. 

1 1,1 �10–11 4,0 �10–3  
(0,01) 

3,3 �10–1 
(0,98) 

2,3 �10–3 
(0,01) 

9,2 �10–9 4,3 �10–1 
(0,91) 

4,4 �10–2  
(0,09) 

1,8 �10–4 

 10–1 5,3 �10–12 8,7 �10–4  
(0,03) 

3,3 �10–2 
(0,97) 

1,1 �10–4 3,1 �10–9 4,8 �10–2 
(0,97) 

1,6 �10–3  
(0,03) 

2,1 �10–6 

 10–2 2,4 �10–12 1,8 �10–4  
(0,05) 

3,2 �10–3 
(0,95) 

4,8 �10–6 9,8 �10–10 4,9 �10–3 
(0,99) 

5,3 �10–5  
(0,01) 

2,3 �10–8 

 10–3 1,1 �10–12 3,9 �10–5  
(0,11) 

3,1 �10–4 
(0,89) 

2,1 �10–7 3,1 �10–10 5,0 �10–4 
(1,00) 

1,7 �10–6 2,3 �10–10 

 10–5 2,2 �10–13 1,5 �10–6  
(0,39) 

2,3 �10–6 
(0,61) 

3,1 �10–10 3,1 �10–11 5,0 �10–6 
(1,00) 

1,7 �10–9 2,4 �10–14 

373 
'�#. 

1 9,0 �10–9 2,6 �10–2  
(0,08) 

3,1 �10–1 
(0,92) 

1,4 �10–3 1,6 �10–6 4,8 �10–1 
(0,97) 

1,5 �10–2  
(0,03) 

2,8 �10–5 

 10–1 4,1 �10–9 5,3 �10–3  
(0,15) 

3,0 �10–2 
(0,85) 

6,1 �10–5 5,1 �10–7 4,9 �10–2 
(0,99) 

4,8 �10–4  
(0,01) 

2,9 �10–7 

 10–2 1,8 �10–9 1,1 �10–3  
(0,30) 

2,6 �10–3 
(0,70) 

2,4 �10–6 1,6 �10–7 5,0 �10–3 
(1,00) 

1,5 �10–5 3,0 �10–9 

 10–3 7,8 �10–10 1,9 �10–4  
(0,49) 

2,0 �10–4 
(0,51) 

7,9 �10–8 5,1 �10–8 5,0 �10–4 
(1,00) 

4,9 �10–7 3,0 �10–11 

 10–5 1,1 �10–10 4,1 �10–6  
(0,87) 

6,3 �10–7 
(0,13) 

3,5 �10–11 5,1 �10–9 5,0 �10–6 
(1,00) 

4,9 �10–10 3,0 �10–15 

203 
�-� 

1 1,2 �10–14 4,4 �10–2  
(0,13) 

3,0 �10–1 
(0,87) 

4,5 �10–5 6,4 �10–11 5,0 �10–1 
(1,00) 

1,9 �10–4 1,1 �10–11 

 10–1 5,6 �10–15 8,9 �10–3  
(0,25) 

2,7 �10–2 
(0,75) 

1,8 �10–6 2,0 �10–11 5,0 �10–2 
(1,00) 

6,0 �10–6 1,1 �10–13 

 10–2 2,4 �10–15 1,7 �10–3  
(0,44) 

2,2 �10–3 
(0,56) 

6,4 �10–8 6,5 �10–12 5,0 �10–3 
(1,00) 

1,9 �10–7 1,1 �10–15 

 10–3 9,8 �10–16 2,8 �10–4  
(0,65) 

1,5 �10–4 
(0,35) 

1,7 �10–9 2,0 �10–12 5,0 �10–4 
(1,00) 

6,0 �10–9 1,1 �10–17 

 10–5 1,2 �10–16 4,5 �10–6  
(0,94) 

3,1 �10–7 
(0,06) 

4,7 �10–13 2,0 �10–13 5,0 �10–6 
(1,00) 

6,0 �10–12 1,1 �10–21 

 
 
 
 




J��	�J�-
���bR�
�R ����R��J���R ��������j��j�� HAlBu2
i  � ClAlBu2

i   39

� � � � ) � � � �  � � + �.  3 
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 

298 
�-� 

1 2,1 �10–9 2,0 �10–1  
(0,50) 

2,0 �10–1 
(0,50) 

1,8 �10–4 5,8 �10–7 5,0 �10–1 
(1,00) 

5,8 �10–4 8,4 �10–10 

 10–1 8,4 �10–10 3,2 �10–2  
(0,73) 

1,2 �10–2 
(0,27) 

4,3 �10–6 1,8 �10–7 5,0 �10–2 
(1,00) 

1,8 �10–5 8,4 �10–12 

 10–2 3,0 �10–10 4,1 �10–3  
(0,88) 

5,8 �10–4 
(0,12) 

7,3 �10–8 5,8 �10–8 5,0 �10–3 
(1,00) 

5,8 �10–7 8,4 �10–14 

 10–3 1,0 �10–10 4,7 �10–4  
(0,96) 

2,2 �10–5 
(0,04) 

9,4 �10–10 1,8 �10–8 5,0 �10–4 
(1,00) 

1,8 �10–8 8,4 �10–16 

 10–5 1,0 �10–11 5,0 �10–6  
(1,00) 

2,4 �10–8 1,1 �10–13 1,8 �10–9 5,0 �10–6 
(1,00) 

1,8 �10–11 8,4 �10–20 

373 
�-� 

1 3,2 �10–7 3,1 �10–1  
(0,70) 

1,3 �10–1 
(0,30) 

2,5 �10–4 
(0,00) 

2,6 �10–5 5,0 �10–1 
(1,00) 

9,6 �10–4 6,1 �10–9 

 10–1 1,2 �10–7 4,1 �10–2  
(0,87) 

6,1 �10–3 
(0,13) 

4,3 �10–6 
(0,00) 

8,3 �10–6 5,0 �10–2 
(1,00) 

3,0 �10–5 6,1 �10–11 

 10–2 3,9 �10–8 4,6 �10–3  
(0,95) 

2,4 �10–4 
(0,05) 

5,6 �10–8 
(0,00) 

2,6 �10–6 5,0 �10–3 
(1,00) 

9,6 �10–7 6,1 �10–13 

 10–3 1,3 �10–8 4,9 �10–4  
(0,98) 

8,1 �10–6 
(0,02) 

6,2 �10–10 
(0,00) 

8,3 �10–7 5,0 �10–4 
(1,00) 

3,0 �10–8 6,1 �10–15 

 10–5 1,3 �10–10 5,0 �10–6  
(1,00) 

8,3 �10–9 6,5 �10–14 8,3 �10–8 
(0,02) 

5,0 �10–6 
(0,98) 

3,0 �10–11 6,0 �10–19 

 
 

 

* ��)��=��( �����������( ��� " ��!)��� �� �������. 
 
Cp2ZrCl2 [ 21 ]) �����������( ���������% ����6 2HAlBu i  !�!��"�(�� 5,6 �10–15 ���=/� 
(!�. ��+�. 3), )�� ("�� ����!����)�� ��( ���������( ������� ! ��������� ��E�G #� ��#����� 
"���(. ����� +6�� ����#��� [ 22 ], )�� �����������)�!�� ����� �!��%)�"6% �� !��"����,  
! ��,��'������6�� ��� ����� AlEt3 ! ��������% !����!�=, ��!������!( �� �������6 (��� 
��#"������ " +��#��� �� ������������ 0,1 ���.% ��"��"�!�� �!����"��"���!( #� 4 )). 	���� 
�+��#��, ���������� ������������ �������� ��� #� !)�� ��!���� �!!������"���6/ ���� 
���@� ����!/���� ���%�� ��������. 

��( ��E�
, �����'�)�� ��E�G, ��� " '�#�"�% ��#�, ��� � " �����(��6/ ��!�"������(/  
" #�"�!���!�� �� �!��"�% ����+������ ��+� �������(, ��+� ��������( �����, �����������( 
����������% ����6 2ClAlBu i  ���@� "6!���, � ���������% ��#��. 

	���� �+��#��, ��� �#�)���� ��/���#�� ������% ! �)�!���� 2HAlBu i  � 2ClAlBu i  ���+/�-
���� �)��6"��= �!!������"���6� ����6 ����6/ ���. 

�+���+ 

��!!)����6 ��"��"�!�6� ������������ �!!������"���6/ ���� ��-���-+������,����%-
'������ � ��-���-+������,����%/������ " '�#�"�% ��#� � " �����(���� ��!�"������� (������) 
" �����#��� ���������� 203—373 K � ��#�6/ !������6/ �����������(/ ��,����%��'���)�-
!��/ !��������%. &�� ��������% ����������� " '�#�"�% ��#� � �����(��6/ ��!�"������(/ ���-
�+������ �������( ��� ��������( ����� ���, ���!��!�"��� #��)���� ����)�!�"� ����������% 
����6, �����������( @� ���������% ����6 �����+��@����=�� ���� � ! ����@����� �����-
�����6 ��� ��#+�"������ ������, )�� ���� �!��"���( ��( �� �!��,)���( �# "���(��6/ !/�� ��-
����% ! �)�!���� ����)�!����6/ ���. 
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