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ɊȿɎȿɊȺɌ 

 

ȼɵɩɭɫɤɧɚɹ ɤɜɚɥɢɮɢɤɚɰɢɨɧɧɚɹ ɪɚɛɨɬɚ ɩɨ ɬɟɦɟ «ɂɡɭɱɟɧɢɟ ɢɨɧɧɨɝɨ 

ɫɨɫɬɚɜɚ ɤɪɢɨɥɢɬɚ ɜ ɩɪɨɰɟɫɫɟ ɩɪɨɢɡɜɨɞɫɬɜɚ ɚɥɸɦɢɧɢɹ» ɫɨɞɟɪɠɢɬ 39 ɫɬɪɚɧɢɰ 

ɬɟɤɫɬɨɜɨɝɨ ɞɨɤɭɦɟɧɬɚ, ɫɫɵɥɤɢ ɧɚ 30 ɢɫɩɨɥɶɡɨɜɚɧɧɵɯ ɢɫɬɨɱɧɢɤɨɜ, 12 

ɪɢɫɭɧɤɨɜ, 6 ɬɚɛɥɢɰ. 

ȺɅɘɆɂɇɂɃ, ɄɊɂɈɅɂɌ, ɎɌɈɊɂȾɕ ȺɅɘɆɂɇɂə, ɌȿɈɊɂə 

ɎɍɇɄɐɂɈɇȺɅȺ ɉɅɈɌɇɈɋɌɂ (DFT), B3LYP. 

Ⱥɥɸɦɢɧɢɟɜɚɹ ɩɪɨɦɵɲɥɟɧɧɨɫɬɶ ɹɜɥɹɟɬɫɹ ɤɪɭɩɧɨɣ ɨɬɪɚɫɥɶɸ ɰɜɟɬɧɨɣ 

ɦɟɬɚɥɥɭɪɝɢɢ, ɨɛɴɟɞɢɧɹɸɳɟɣ ɤɨɦɩɥɟɤɫ ɩɪɟɞɩɪɢɹɬɢɣ ɩɨ ɜɵɪɚɛɨɬɤɟ 

ɦɟɬɚɥɥɢɱɟɫɤɨɝɨ ɚɥɸɦɢɧɢɹ. Ȼɥɚɝɨɞɚɪɹ ɫɜɨɢɦ ɭɧɢɤɚɥɶɧɵɦ ɮɢɡɢɤɨ-

ɯɢɦɢɱɟɫɤɢɦ ɫɜɨɣɫɬɜɚɦ ɞɚɧɧɵɣ ɦɟɬɚɥɥ ɧɚɲёɥ ɲɢɪɨɤɨɟ ɩɪɢɦɟɧɟɧɢɟ ɜ 

ɷɥɟɤɬɪɨɬɟɯɧɢɤɟ, ɫɬɪɨɢɬɟɥɶɫɬɜɟ, ɚɜɬɨ- ɢ ɚɜɢɚɫɬɪɨɟɧɢɢ, ɭɩɚɤɨɜɤɟ ɩɢɳɟɜɵɯ 

ɩɪɨɞɭɤɬɨɜ, ɩɪɨɢɡɜɨɞɫɬɜɟ ɛɵɬɨɜɨɣ ɬɟɯɧɢɤɢ ɢ ɩɪ. ɐɟɥɶɸ ɪɚɛɨɬɵ ɹɜɥɹɟɬɫɹ 

ɢɡɭɱɟɧɢɟ ɢɨɧɧɨɝɨ ɫɨɫɬɚɜɚ ɤɪɢɨɥɢɬɚ ɜ ɩɪɨɰɟɫɫɟ ɩɪɨɢɡɜɨɞɫɬɜɚ ɚɥɸɦɢɧɢɹ ɫ 

ɩɨɦɨɳɶɸ ɤɜɚɧɬɨɜɨɯɢɦɢɱɟɫɤɢɯ ɪɚɫɱёɬɨɜ. ȼ ɯɨɞɟ ɢɫɫɥɟɞɨɜɚɧɢɹ ɨɛɧɚɪɭɠɟɧɨ, 

ɱɬɨ ɢɨɧɵ AlF4
-, AlF5

2-, AlF6
3- ɹɜɥɹɸɬɫɹ ɬɟɪɦɨɞɢɧɚɦɢɱɟɫɤɢ ɭɫɬɨɣɱɢɜɵɦɢ. ɋ 

ɤɚɬɢɨɧɚɦɢ Na+ ɫɬɪɭɤɬɭɪɵ AlF4
-, AlF5

2-, AlF6
3- ɨɛɪɚɡɭɸɬ ɫɬɚɛɢɥɶɧɵɟ 

ɫɨɟɞɢɧɟɧɢɹ, ɞɥɹ ɤɥɚɫɬɟɪɨɜ NaAlF4 ɢ Na3AlF6 ɫɭɳɟɫɬɜɭɸɬ ɩɨ ɞɜɟ ɪɚɡɥɢɱɧɵɟ 

ɤɨɧɮɨɪɦɚɰɢɢ, ɤɨɝɞɚ ɞɥɹ Na2AlF5 ɫɭɳɟɫɬɜɭɟɬ ɬɨɥɶɤɨ ɨɞɧɚ ɤɨɧɮɢɝɭɪɚɰɢɹ. 

Ɋɚɫɱёɬɵ ɩɨɤɚɡɵɜɚɸɬ, ɱɬɨ ɱɚɫɬɢɰɚ AlF6
3- ɦɨɠɟɬ ɢɝɪɚɬɶ ɤɥɸɱɟɜɭɸ ɪɨɥɶ ɩɪɢ 

ɜɡɚɢɦɨɞɟɣɫɬɜɢɢ ɫ ɝɥɢɧɨɡёɦɨɦ ɜ ɩɪɨɰɟɫɫɟ ɩɨɥɭɱɟɧɢɹ ɚɥɸɦɢɧɢɹ. 

Ɇɨɞɟɥɢɪɨɜɚɧɢɟ ɪɚɫɩɥɚɜɚ ɝɥɢɧɨɡёɦɚ ɢ ɤɪɢɨɥɢɬɚ ɩɨɡɜɨɥɢɬ ɩɨɜɵɫɢɬɶ 

ɷɤɨɧɨɦɢɱɧɨɫɬɶ ɢ ɷɮɮɟɤɬɢɜɧɨɫɬɶ ɬɟɯɧɨɥɨɝɢɢ ɷɥɟɤɬɪɨɥɢɡɚ.  
 




