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�������� DFT � HF � �������������� ���!������!� "�����"�� PC GAMESS-Firefly 
��������# ���$��# ��������������#% � &��"�����#% ���'"�'� ����"'� ���%"�������-
�������!� ��(����) �� ��)�)�� Al—C. �������� NBO � AIM ���������# ������#� 
%���"�������"� ��)��* Al—C � &��% ����"'��%. +�"�����, $�� �� ����� ������!�$��"�� 
%���"�������"�� ��)�� Al—C ��!'� /#�� �%���"���������# "�" ����/����#� ��)�� 
������0'��$��!� �����, /���"�� " ��)�)� ��0�' ������� � ���"�#�#�� �/���$"����. 
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� � � � � � � �  � � � � !: "�������) %���), ����� NBO, ����� AIM.  

 
��!���$��"�� ���������) ��(����) �� ��)�)�� Al—C '0� ���!�� ���)������) )��)(��) 

��������#�� �/;�"���� �����������* ���<�������� � �/����� �������$��"�* � �������$��"�* 
��!���$��"�* %����. ��� =���"� �������'(��) � ���"�� ��!���$��"�� ������� � � ����#=-
�������� [ 1—5 ]. �$��#% �������'(� �����/����#� %���$��"�� ���*���� &��% ���������*  
� ���/#$��� �������� �% ����"'�, � "����#% "�������<������ $���� ����� ��(����), "�" ���-
����, /���=� ����$��#, �������)���* �!� >��������* �����������(. �����������)� ���*��� 
&��% ���������* � �������) �% ����"'� ������/����#�� >���"�-%���$��"��� �������� � ��-
����� "�������* %���� ����)?��� ������ ��/�� [ 6—22 ], �� "�������-%���$��"�% ���$���� 
������������) &��"������* ��������� � ������!�$��"�% %���"�������" ��)��* Al—C �� ��% 
��� �� �����������, %��) ���'�����# &��% ���$���� ��!'� ���������)�� /���='( <������� ��) 
���% �������������*, ��/���(?�% � �/����� %���� ��(����*��!���$��"�% ���������*. +�-
&���' ���� /#�� ��������)�� �����)?�� ������������ &��"�����#% ���'"�'� ����"'� — ���-
��"�������� � �����$�#�� ����������)�� ' ������ '!������ � ��(����). 

���$��# ���'"�'� ����"'� � ������#% >'�"<�* �#������# � �������������� ���!����-
��!� "�����"�� PC GAMESS-Firefly [ 23 ]. ��) ���'�����<�� ����"'�)��#% !��>��, ��������-
����) &��"������* ���������, "����$��"�% ��$�" � ���������� &��"������* ��������� ������-
�������� ���!����# MORPHY � AIMALL [ 24, 25 ].  

���$��# ����"'� ��"�������� � �������������� �#��"�% ���/��0���* ����������� ���-
!� ��� [ 20—22 ]. Q /��� ����#% NIST ��������# ���'�����# ���$���� ����"'�# ��������-
��(����). � �������������� ������ DFT (>'�"<����� B3LYP, /����# 6-31+G**, 6-311G*,  
6-311G**, 6-31G(2df,p), TZVP, cc-pVDZ � cc-pVTZ) /#�� ���'$��# ����'(?�� ����$��#  
d(Al—C), Å: 1,9747, 1,9723, 1,9705, 1,9646, 1,9749, 1,9772 � 1,9702 [ 27 ]. ����'$=�� ���������� 
�#$������#% ����$�� � &"��������������* ����$���* d(Al—C) = 1,957(3) Å, ���'$����* ����- 
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!��
������	����� � ����������� �������� �	���	����� 
�����	��� 	��-t-��	��-��"�����  
� 	��#����
��	�������-��"����� 

������������#� 
���/��0���) 

������������#� 
���/��0���) ��0�������  

������)��� 
`"�����- 
����, Å B3LYP/6- 

31+G** 
B3LYP/6- 

311G(2df,p) 

Q������#* 
'!�� 

`"�����-
����, !���. B3LYP/6- 

31+G** 
B3LYP/6- 

311G(2df,p) 

	��-t-/'�����(����*  
Al—C�� 2,005(8) 2,023 2,032 �—Al—C�� 118,5(0,3) 120,0 119,9 
�—�(��)�� 1,532(11) 1,541 1,545 C—C—Al�� 111,1(0,5) 110,9 110,9 
�—� 0,960(14) 1,096 1,095 C—C—C�� 107,6(0,5) 107,9 108,0 

	��<�"���������������(����* 
Al—C�� 2,030(7) 2,025 2,026 �—Al—C�� 119,9(0,2) 120,0 120,0 
C—C�� 1,475(9) 1,459 1,461 C—C—Al��   95,5(0,4)   96,4   97,4 
C=C�� 1,416(11) 1,383 1,381 C—C—C�� 108,7(0,5) 108,3 108,3 
H�—�H�� 1,436(11) 1,428 1,429 �=�—�(Al)�� 102,1(0,5) 105,6 105,5 
�—� 0,959(15) 1,081 1,082 �=�—��� 112,7(0,6) 108,9 108,9 

 
��� &��"�����!��>�� ����"'� [ 7 ], �����!����) ��� ������������� /����� 6-311G(2df,p). 
 ��-
"��' 0� �#���' ���=�� � �����# ��/�� [ 20—22 ], ����������=�� "�����"�# Al(CH3)3 � �!� 
������ � !���!��������0�?��� ��������)�� ��(���. 	�"�� �/�����, ������� DFT (>'�"-
<����� B3LYP � /���� 6-311G(2df,p)) ��0�� � �������$��* ��$�����( ���'$��� ���$���) ��-
��$�� ���'"�'��#% ���������� �������'(?�% ��� ����"'�.  

�� $��/# ��������( '/������) � ���, $�� &�� ���/��0���� �������� %���=� ���������� 
%���"����#� ���/������� �������) "��"����#% ����"'� ���������* ���%"��������������!� 
��(����) �� ��)�)�� Al—C, ������� DFT (>'�"<����� B3LYP) � �������������� /�����#% 
��/���� 6-31+G** � 6-311G(2df,p) /#�� ��������)�# ���$��# �������) ����"'� ���-t-/'���-
��(����) � ���<�"���������������(����). 
�" ����� �� ����#%, ������������#% � ��/�. 1, 
&"�������������#� � �#$������#� ����$��# ������#% ���'"�'��#% ���������� &��% ����"'� 
%���=� ����������'(� ��'! ��'!'. ���=������ /������!� ��/��� ���/� ���)�� �� ����$��# 
�#$������#% ��0�����#% ������)��* � �������#% '!���, �� ��� 0� ����#�, ���'$���#� � ��-
������������ ���/��0���) B3LYP/6-311(2df,p), �#!�)�)� � <���� ������$���������. +�&���' 
� ������*=�� ��) ���$��� �������) ����"'� �������������� ������ &�� ���/��0����. 

d#�� ����������# ����"'�# � ��"�#�#�� <��)�� � <�"��$��"�� ����"'�#. �� ���. 1 
�����������# �#$������#� ����$��# �% ���'"�'��#% ����������. Q� ���% ����"'��% � ��"�#-
�#�� <��)��, � $��#��%$������ <�"�� ����"'�# /��(�2-�������)-�����������(����* (XII)  
� � =����$������ <�"�� ����"'�# ���((�2-3,3-�������)-�������(����*) (XIII) ��� ��� ��)�� 
������ ��(����) ��0�� � ����* ����"����. �����!�$��� �������0���� ��)��* ����� ��(��-
��) ��/�(�����) � � ����"'��% AlCl3, AlBr3, AlI3 � Al(CH3)3 � !�����* >��� [ 27 ]. ����# ��)��* 
Al—C �����)(��) �� 1,946 �� 2,032 Å. ����) "����"�) ��)�� Al—C — � ��%����������(����� 
(III), � ����) ������) — � ���(	��	-/'���)��(����� (IX) (��. ���. 1). g����� �������#% 
!�'�� ' ����� Al ������� %���� ��� >������#�� !�'����� �� �������� " ��������' ������-
��( ����# ��)�� Al—C. �� �����)(��) �'?�������#� �/����� &�� ����$��# � � ��% ����"'-
��%, ' "����#% �������#� ����������� ' ����� Al ��!'� �������!����) ��"�� �/�����, $�� �� 
�����"��� �'?�������#% �����$��"�% ����'�����*. ��������, � ����"'�� ���/�������(����) 
(VIII), !�� >������#� !�'��# ��%��)��) ����"� �� Al � ��!'� �������'���) ��"�� �/�����, 
$��/# ��� ��=���� ��'! ��'!', ��)�� Al—C ����# �� ��=�� ����#� 1,984 Å, � �� ����#� ����-
!������'"�'���!� �����������) [ 11 ] — 1,989 Å. � ������ �����$��"�% ����'�����* ��)�� Al—C 
'����$���(��) �� 2,026 Å � ���(<�"�������-2,4-����-1-��)��(����� (X) (&"��������� —
2,030 Å [ 11 ]) � �� 2,032 Å � ���(	��	-/'���)��(����� (IX) (&"��������� — 2,008 Å [ 12 ]). 
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���. 1. �������� � �#$������#� ����$��# 
������#% ���'"�'��#% ���������� �������-
                         ����#% ����"'� 
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	 � / � � < �  2  

��
����������� �����	����	��� ���$�� Al—C � ������������� ��������� 

��/������#� ���$���)  
!������� (rc) 

Q"���  
"�����$��"�* &���!�� ��)�� 

�����  
��)��,  
Å(�#$) 

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

V e(rc) E e(rc) 

	���������(����* I 
Al—C 1,965 0,087 0,292 –0,127 –0,120 0,539 0,229 0,104 1,195 –0,135 –0,031

�������%�������(����* II 
Al—C 
Al—Cl 

1,952 
2,136 

0,089 
0,068 

0,286 
0,285 

–0,129
–0,094

–0,121
–0,091

0,536
0,470

0,233
0,197

0,105 
0,088 

1,179 
1,294 

–0,139 
–0,105 

–0,033
–0,016

��%�����������(����* III 
Al—C 
Al—Cl 

1,946 
2,107 

0,094 
0,073 

0,295 
0,306 

–0,135
–0,102

–0,126
–0,098

0,556
0,506

0,235
0,198

0,111 
0,097 

1,181 
1,329 

–0,149 
–0,117 

–0,038
–0,020

�������>������(����* IV 
Al—CMe 
Al—CPh 

1,968 
1,965 

0,087 
0,087 

0,285 
0,321 

–0,125
–0,135

–0,119
–0,121

0,530
0,577

0,230
0,222

0,102 
0,109 

1,172 
1,253 

–0,134 
–0,139 

–0,032
–0,030

��>�����������(����* V 
Al—CMe 
Al—CPh 

1,967 
1,966 

0,087 
0,087 

0,286 
0,318 

–0,126
–0,135

–0,119
–0,122

0,532
0,575

0,230
0,223

0,103 
0,109 

1,184 
1,253 

–0,135 
–0,139 

–0,032
–0,030

	��(!����"�������)��(����* VI 
Al—C  1,966 0,084 0,315 –0,127 –0,120 0,556 0,222 0,105 1,250 –0,131 –0,026

	��"��/�"�����(����* VII 
Al—C 1,966 0,081 0,236 –0,120 –0,111 0,467 0,247 0,089 1,099 –0,119 –0,030

	��/�������(����* VIII 
Al—C 1,984 0,084 0,265 –0,120 –0,114 0,500 0,234 0,097 1,154 –0,127 –0,030

	��(	��	-/'���)��(����* IX 
Al—C 2,032 0,083 0,236 –0,115 –0,109 0,461 0,243 0,090 1,084 –0,121 0,031 

	��(<�"�������-2,4-����-1-��)��(����* X 
Al—C 2,026 0,073 0,216 –0,097 –0,085 0,399 0,228 0,078 1,068 –0,103 –0,025

(�2-�������)-/��(���������(����*) XI 
Al—CH3  
Al—CH2  

1,972 
1,955 

0,086 
0,084 

0,285 
0,287 

–0,125
–0,121

–0,118
–0,107

0,528
0,516

0,230
0,221

0,102 
0,101 

1,186 
1,202 

–0,132 
–0,130 

–0,030
–0,029

d��(�2-�������)-�����������(����* XII 
Al—CH3  
Al—CH2  

1,968 
1,987 

0,087 
0,082 

0,285 
0,271 

–0,124
–0,110

–0,118
–0,106

0,527
0,488

0,230
0,221

0,102 
0,097 

1,172 
1,183 

–0,134 
–0,126 

–0,032
–0,027

	��((�2-3,3-�������)-�������(����*) XIII 
Al—CH3 
Al—CH2 

1,971 
1,962 

0,086 
0,083 

0,285 
0,284 

–0,124
–0,120

–0,118
–0,106

0,527
0,509

0,230
0,222

0,102 
0,099 

1,186 
1,193 

–0,132 
–0,129 

–0,030
–0,030

 
������ �������'��#% ����#% 
��/���0�"�!� /��"� ���'"�'��#% ����#% [ 28 ], �#������-

�#* � ����?�( ���!����# MOGUL [ 29 ], ��"����, $�� � ���������)% ���%"��������������!� 
��(����) �� ��)�)�� Al—C, ����# &��% ��)��* �����)(��) � �������% �� 1,920 �� 2,030 Å. +�� 
&��� ���#� "����"�� ��)�� ������'(��) � ��% ����"'��%, !�� ���� Al ��)��� �� ����"� � ������� 
'!������, �� � � ������� "�������� ��� ����� [ 13, 14 ]. Q ����"'��%, !�� � ������ Al ��)���#  
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���. 2. 
�����)<����#� ����������� ��0�' ����$����� ������!�$��"�% ���������� V e(rc) vs  
�1,2(�����) � G e(rc) vs �3 � "����$��"�% ��$"�% (3, –1) ��)��* Al—C �����������#% ����"'� 

 
�������#� �����������, ����# ��)��* Al—C '����$���(��) �� 2,0 Å � /���� [ 11, 12 ]. 	�"�� 
�/�����, &"�������������#� ����#�, ���'$���#� ������� ����!������'"�'���!� �������, � �#-
$������#� ���� ����$��# %���=� ����������'(� ��'! ��'!'. 

Q ��/�. 2 �����������# ������!�$��"�� %���"�������"� ��)��* Al—C �����������#% ��-
��"'�, ���'$���#� � �������������� ���/��0���) HF/6-311G(2df,p). 
�" ����� �� ���'$���#% 
����#%, ' ���% ����"'� �� �����%����� �(r) (>'�"<��, ����#��(?�* ������������� &��"����-
��* ��������� � ����"'��) ��0�' ������� Al � � ���(��) (����') ���������!�� �. d�*���� 
[ 31 ]) "����$��"�� ��$"� ���� (3, –1) � "����������� rc. ����$�� ��"�% ��$�" )��)���) ���/%�-
���#� '������� �'?���������) ��0������* ��)��.  

��/������#� ���$���) !������� �(rc) �1—�2 %���"�����'(� ������� �������$��!� �0���) 
&��"������* ����������* � "����$��"�* ��$"� rc. t�� /���=� &�� ����$���, ��� �#=� ���0�� 
/#�� ��������� �����<������* &���!�� V e(rc). t������#* ������ ���'$���#% ����#% ��"����, 
$�� ��0�' ����$����� �1,2(�����) � V e(rc) ��)��* Al—C �����������#% ����"'� �'?����'�� ��-
��*��) ����������� (���. 2, �). ���"�������"�* ����=�����) &��"������* ����������* �� 
��0������* �����%����� � ������' "�0��!� �� )��� ������, �/���'(?�% ��)��, )��)���) ��/-
�������� ���$���� !������� �(rc) — �3. t�� /���=� ���=������, ��� /���=� ��������� "�����-
$��"�* &���!�� G e(rc) � "����$��"�* ��$"�. � ����� ��) ��)��* Al—C �����������#% ����"'� 
��0�' ����$����� �3 � G e(rc) �'?����'�� ������) ����*��) ����������� (��. ���. 2, �). 

Q���$��# ���������� &��"������* ��������� �2�(rc) � "����$��"�% ��$"�% (3, –1) ' ���% 
����"'� ����0������#, � ����=���) ��/������#% ���$���* !������� �(rc) (|�1,2(����)|/�3) � &��% 
��$"�% �����!� ����=� �����<#. `�� '"��#���� �� ��, $�� %���"�����* ���/�������( ��)��* 
Al—C )��)���) ���=������ &��"������* ��������� �� ����������( �� ��0������* �����%��-
��� � ������' "�0��!� �� )��� ������.  


�" ����� �� ����#% ��/�. 3, �������#� &��"����# ������ ��(����) ��$�� ��������( ��-
�������$��# � ��"���������� /����*���*. � ������ '!������ &�� )������ �#��0��� � ����=�* 
�������, �� � ��� /���� 70 % &��"������ ��%��)��) � �"��������#% �/����)%. ������� "���$�-
���� &��"������, ����"���������#% ��0�' ������� ��)��* Al—C, ��!�� �� ����#=��� 0,4, �� 
���% �����������#% ���������)% ���� Al ����� �#��"�* ����0������#* ���)� (��. ��/�. 3), 
��� ��*������ "�����!� �����%���� ��>����<�) &��"�����#% �/��"�� �������% ����<������� 
���)0���#% ������. 

`�� %���=� ����� �� "���'��#% "����% ������������) ���������� &��"������* ��������� 
�����������#% ���������*. ���� ��(����) �� ���% ������ �"�'0�� �/����)�� ����0����* 
&��"������* ��������� (���. 3). Q ������' Al �)�'��) ��$������ �#��0���#� �)�#"�� ��>��-
��������#% &��"�����#% �/��"�� �������% ������.  

                                                                 
* +� ���������!�� �. d�*���� [ 31 ]. 
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	 � / � � < �  3  
!���	������ �����	����	��� ���$�� �	��� Al � ������������� ��������� 

����- 
"'�� ��)�� t���� &��"������ 

� �����#% /����*��% 
��"�����<�)  

&��"������ � �����%, %
DI(�,Q)*
��)�� Deloc(A,B)** Deloc(B,A)*** g��)� ������

I Al—C 10,6   6,6 94,6 72,8 0,341 1,61 2,57 2,41 –0,63 
II Al—C 

Al—Cl 
10,6 
10,6 

  6,7 
17,9 

94,6 
94,6 

72,8 
98,4 

0,371 
0,310 

1,76 
1,76 

2,78 
0,87 

2,42 
2,42 

–0,672
–0,860

III Al—C 
Al—Cl 

10,5 
10,5 

  6,7 
17,8 

94,7 
94,7 

72,7 
98,4 

0,397 
0,334 

1,88 
1,88 

2,97 
0,94 

2,44 
2,44 

–0,692
–0,844

IV Al—C 
Al—CPh 

10,6 
10,6 

  6,6 
  6,7 

94,6 
94,6 

72,8 
72,2 

0,345 
0,327 

1,63 
1,63 

2,60 
2,44 

2,42 
2,42 

–0,644
–0,710

V Al—C 
Al—CPh 

10,6 
10,6 

  6,6 
  6,7 

94,6 
94,6 

72,7 
72,2 

0,345 
0,331 

1,63 
1,63 

2,60 
2,46 

2,42 
2,42 

–0,645
–0,714

VI Al—C 10,5   6,1 94,5 73,1 0,273 1,30 2,23 2,48   0,145
VII Al—C 10,6   4,9 94,5 73,0 0,322 1,52 3,31 2,38   1,13 
VIII Al—C 10,6   6,7 94,5 70,5 0,336 1,59 2,55 2,39 –0,697
IX Al—C 10,6   6,6 94,4 70,2 0,344 1,62 2,60 2,36 –0,602
X Al—CCp 10,6   6,7 94,7 72,1 0,331 1,56 2,47 2,43 –0,719
XI Al—CH2 

Al—CH3 
10,6 
10,6 

  7,5 
  6,6 

94,5 
94,5 

78,1 
72,7 

0,360 
0,342 

1,70 
1,61 

2,42 
2,57 

2,41 
2,41 

–1,49 
–0,636

XII Al—CH2 
Al—CH3 

10,6 
10,6 

  7,5 
  6,6 

94,5 
94,5 

78,1 
72,7 

0,345 
0,324 

1,63 
1,53 

2,30 
2,78 

2,39 
2,39 

–1,48 
–0,651

XIII Al—CH2 
Al—CH3 

10,6 
10,6 

  7,5 
  6,6 

94,5 
94,5 

77,9 
72,7 

0,353 
0,349 

1,67 
1,64 

2,36 
2,63 

2,40 
2,40 

–1,48 
–0,637

 
 

 

    * ������� "���$����� &��"������, ����"���������#% ��0�' ������� ��)��. 
  ** Deloc(A,B) = 100 �(DI(A,B)/2)/N(A), !�� N(A) — ������� "���$����� &��"������, ��"���������#% � ����-
��� �/;��� ����� �. 
*** Deloc(B,A) = 100 �(DI(A,B)/2)/N(B), !�� N(B) — ������� "���$����� &��"������, ��"���������#% � ����-
��� �/;��� ����� Q. 

 

 
 

���. 3. ������������� ���������� &��"������* ��������� �2�(r�) ����"'� �������%�������(����) (�)  
                                                                 � �������>������(����) (� ). 
����=�#�� ����)�� �#�����# �/����� "��<�����<�� &��"������* ���������, =���%��#�� — �/����� �����0���)  
                                                                                &��"������* ��������� 
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���. 4. g���������� ��0�' ��������)�� �����<������* 
&���!�� V e(rc) � "����$��"�% ��$"�% (3, –1) ��)��* Al—C  
    �����������#% ����"'� � ������� &��% ��)��* dAl—C 

 
��) "�����>�"�<�� ���� ��)�� �'?��������� 

���$���� ����� ����$��� ����=���) "�����$��"�* 
&���!�� " &��"�������' ���)�' G(rc)/�(rc). �� ��-
����=���) �����������* G(rc) � �(rc) ����'��, $�� 
��� ���������)�� ��/�* ���' ��"�����* "�����$�-
�"�* &���!��, ���%��)?�*�) �� ���� &��"����. ��) 
"��������#% ��)��* �� ����$��� ����� 0,3—0,4,  
� ��) ��)��* ��0�' ������� � ���"�#�#�� �/���$-

"����* ��� ��0�� /#�� '����$��� �� �����<# � /����. �� ����#% ��/�. 2 �����, $�� � �������-
����#% ����"'��% ����=���) G(rc)/�(rc) ��)��* Al—C ��(�' 	1,1—1,2. ��) ��)��* Al—O &�� 
����$��� ����� 
2, � ��) ��)��* Al—N 
 1,4�1,8 [ 30 ]. 

h?� ����* ��0��* ������!�$��"�* %���"�������"�* ��0������* ��)�� )��)���) ��"�����) 
��������� �/?�* &���!�� E e(rc) � "����$��"�* ��$"� (3, –1). � ����#% � ���-���-��������#% 
��)��* E e(rc) � �2�(rc) � &��* ��$"� ����0������#, � ����=���� G(rc)/�(rc) /���"� " �����<� 
��� ����#=��� ��. � "��������#% ��)��* ��� ����#� ����$��# ����<������#, � ����=���� 
G(rc)/�(rc) ����� 0,3—0,4. ��"���<, �'?����'(� ��)��, "����#� �����) ������� �� " ������', 
�� "� ������' ����������' ���'. � &��% ��)��* � "����$��"�% ��$"�% (3, –1) �2�(rc) > 0, 
E e(rc) < 0, |�1,2(����)|��3 < 1, � G(rc)/�(rc)  1. +� "�����>�"�<�� �. d�*���� — &�� ��" ���#����#� 
������0'��$�#� ��)��� [ 31 ]. 


 ��0�����(, &��� ������ "�����>�"�<�� �� ����� $��"� �$��$���#% !����<. h!� "������-
)� '���������)(� � ��)�� �=� � >��������!��� (����$�#* ������ ������0'��$��* ��)��� �� 
�����( �. d�*����) � ��)�� Al—H ����"'�# AlH(1�+). � ��������* � "����$��"�* ��$"� (3,  
–1) ����$��� �(rc) ����� 0,074, � 2�(rc) — 0,188, ����=���� |�1,2(����)|��3 — 0,264, G(rc)/�(rc)  
–0,98, G(rc), V(rc) � E e(rc) — 0,073, –0,99 � –0,026 �������������� [ 31 ]. +��'$���#� ���� ��-
����!�$��"�� ��������# ��)��* Al—C � �����������#% ����"'��% � �� ���"��, � �� ����$�-
��� �$��� /���"� " ���, "����#� ��*���# ��) ����"'�# AlH(1�+). Q <���� 0� ��)�� Al—C  
� �����������#% ����"'��% ��0�� �%���"���������� "�" ����/����#� ��)�� �����0'��$��!� 
����, /���"�� " ���, "����#� %���"����# ��) ��)��* ��0�' ������� � ���"�#�#�� �/���$"�-
���. ��) ����/�#% ��)��* (� ��� ��'$��, ���� ����$��# ��0�����#% ������)��* /���"� " ���-
�������* ����$���) �$��� $���� �'?����'�� /���"�) " ����*��* ����������� ��0�' ������� 
��0�����#% ��)��* dA—B � ���������( �����<������* &���!�� V e(�) � "����$��"�% ��$"�% 
(3, –1) &��% ��)��* [ 32—36 ]. 
�" ����� �� ���. 4, � ��) ��=�% ����#% ��"�!� ���� ����*��) 
����������� �#����)���) � �����* ����.  

���'�����# ������!�$��"�% ���$���� �$��� %���=� �������)��) � ����#��, ���'$���#�� 
������� NBO (������������ ���!����� NBO 5.G) [ 37 ]. ��) ����'�����#% ��/�����*� ��)��* 
Al—C %���"����# ���"�� ����$��# ������������* (�� 1,87), ���#* �"��� �� Al (�� 19,4 ��  
 

9,9 %) � /���=�) �����<� ���)��� ������ ��(����) � '!������. �����=���� "���������* ��-
�����)(?�* ��)��* Al—C � '����$���� �% ���)������ �/'�������� ������������������ &��"-
������* ��������� ��0�' ��)�#��(?��� NBO �����* ��)�� Al—C � ����#%�)(?��� NBO* 
�������% � ��* ��)��* Al—C (������������ ��������% � ����"'��% � ���#�� �����#�� ��)�)-
�� Al—C ���#=��� �� 0,08—0,09). NBO ����* "����"�* ��)�� Al—C � �)�' �����������#% 
����"'� (III) ��0�� /#�� ������� "�": 

�AlC = 0,441(sp1,32)Al + 0,898(sp2,56)C,  
�AlC* = 0,898(sp1,32)Al – 0,441(sp2,56)C.  

                                                                 
* +� ���������!�� �. d�*���� [ 31 ]. 
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Q"��� �� ��(����) � NBO &��* ��)�� �������)�� 19,4%, � ������������ — 1,989. ��) 
NBO ����* �� ���#% �����#% ��)��* Al—C (� IX) ����/��� 0� �������� �#!�)��� ����'(?�� 
�/�����: 

�AlN = 0,314(sp1,92)Al + 0,949(sp4,39)C,  

�AlN* = 0,949(sp1,92)Al – 0,314(sp4,39)C.  
Q"��� �� ��(����) � NBO &��* ��)�� �������)�� 9,9 %, � ������������ — 1,877. 
 

Q ��"�($���� ����� ������ %���� /# �#������ /��!��������� �.�. }������"��' � �!� ��-
��'���"�� (�}� ��. �.Q. ����������, ���$��"�* >�"'�����) �� �������������� ���!����# 
PC GAMESS-Firefly, �������������* ��) ����������#% �#$������*.  

�'"�������' � ����'���"�� ��0������������!� �'���"����(�����!� <����� �� ���������-
����� �#$���������#% ���'���� ~�����.  


.%.�. �.Q. Q���!0�����* (��`�� ��� ��. �.�. �����)����) — �� �������������� ���-
��0����� ������������) ��������* ������ 
��/���0�"�!� /��"� ���'"�'��#% ����#%. 
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