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Аннотация  
Синтезирована и уточнена методом рентгеноструктурного анализа новая кристаллическая 

структура аллилуротропиния трийодида С9H17N4
+I3

-. Исследованы Pаман спектральные характеристики 
монокристалла как в неполяризованном свете, так и с различной взаимной ориентацией осей крис-
талла и вектора поляризации падающего и рассеянного света. Вычислены моды колебаний, активные в 
Pаман спектре с использованием кристаллического приближения, периодических граничных условий 
и локализованных атомных базисных наборов. По данным квантово-топологического анализа элект-
ронной плотности (QTAIM) охарактеризованы нековалентные взаимодействия с участием атомов йода 
в исследуемой структуре кристалла. 


