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Аннотация 
Методом функционала плотности проведены квантово-химические расчеты комплексов 

галогенидов металлов I, IV и V групп, галогенов и интергалогенов, комплексов триоксида серы с 
рядом лигандов различной донорной способности. Впервые теория функционала плотности, 
включенная в программные пакеты Гауссиан и АФП применена одновременно. Показано, что 
геометрические параметры, вращательные постоянные и колебательные частоты в ИК спектрах, 
полученные из расчетов методами Гауссиан и АФП, согласуются с данными микроволновой 
спектроскопии в газовой фазе. Полноэлектронный базис DGDZVP и приближение ZORA показали 
хорошие результаты в вычислении констант квадрупольного взаимодействия на атомах азота, гало-
генов и металлов. Впервые найдены корреляции между зарядовым донированием и рассчитанными 
энергиями связей в комплексах галогенов и SO3. Отмечено значительное отличие между комплексами 
галогенов и триоксида серы с одной стороны и галогенидов металлов с другой. На основании анализа 
разделения энергии в рамках метода АФП и приближения Клопмана впервые показано, что 
химическая связь в комплексах галогенидов металлов и интергалогенов в основном является 
электростатической, в то время как в комплексах триоксида серы присутствует большой вклад 
ковалентного взаимодействия. 
 


