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Аннотация

Рассмотрена применимость различных вычислительных схем (HF, MP2, DFT, CAS и CCSD) для квантово-химического исследования строения и внутримолекулярных перегруппировок координа-ционных соединений переходных металлов. Показано, что функционал B3LYP и его модификация B3LYP* в комбинации с базисом 6-311++G(d,p) корректно воспроизводят характеристики комплексов с магнитопеременными свойствами. Продемонстрирована необходимость проведения теоретического изучения комплексов переходных металлов, включающих стерически перегруженные лиганды, с использованием полной геометрии молекул, так как объемные заместители могут оказывать существенное влияние на стереохимию координационного узла и стабилизацию спиновых состояний. 
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