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Аннотация 

С использованием метода теории функционала плотности (B3LYP/6-311++G(d,p)) исследованы 
комплексы диметилселенида с несколькими v-электроноакцепторами разной силы. Обнаружено, что 
обобществление электронной плотности играет более важную роль, нежели электростатическое взаи-
модействие между компонентами комплексов. С использованием анализа топологии распределения 
электронной плотности выявлено, что в зависимости от характера электроноакцептора природа связи 
между компонентами меняется от ван-дер-ваальсовой до слабой ковалентной. С использованием 
подхода взаимодействующего квантового атома на примере комплекса H2Se…AlH3 были проана-
лизированы вклады от электростатических и обменно-корреляционных взаимодействий в связь Se…Al 
и межмолекулярное связывание в целом.  


