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Аннотация  
В рамках теории функционала плотности проведено сравнительное исследование двух серий 

анионных аллильных комплексов палладия общей формулы [(1-R-η3-C3H4)PdCl2]
- (1), отличающихся 

син- и анти- ориентацией функциональной группы R. В приближении B3LYP были рассчитаны равно-
весные геометрии син- и анти-изомеров анионов 1 в вакууме и в поляризационном диэлектрическом 
континууме (PCM, ε = 78.39). Проведено сравнение длин связей, зарядов на атомах (по Малликену), 
состава и энергии МО син-1 и анти-1 в конденсированной среде и в вакууме. Получены корреля-
ционные уравнения общего вида , в которых F и R- – параметры поля 

и резонанса Свена-Лаптона, σα – поляризационная константа заместителя. Обсуждается зависимость ρ 
от типа МО, син- или анти-ориентации заместителя R и среды, а также стабилизирующее влияние 
общего полярного и отрицательного резонансного эффектов и дестабилизирующее влияние поляри-
зующего континуума. Для комплексов с R = Ph, C2H энергии ВЗМО и ВЗМО-3 выше, чем расчитанные 
по уравнению линейной регрессии, на 0.2 и 0.1 эВ соответственно. Теоретические значения хим-
сдвигов ЯМР 13С (δ) в син-1 хорошо согласуются с экспериментальными данными, для незамещенного 
терминального атома углерода аллильного лиганда С3 они коррелируют с σ+, а также параметрами 
Свена-Лаптона R+ и F. Значения δ зависят от заряда на С3 и длины связи Pd-С3. 

αασρρρ +++= −
− FRConstE FRМО


