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Способность 02»А' О и А/ 2 действовать в качестве X -акцеп 
торов оказывает определяющее влияние на их реакционную спо
собность. Так как связывание внутри донорно-акцепторного 
взаимодействия приводит к. тому, что орбитали этих двух
атомных молекул заполнены, их порядок связи уменьшается. 
Следовательно, молекула "размягчается" и таким образом акти
вируется для некоторого типа химических реакций. Более того, 
при этом могут быть сняты некоторые спиновые ограничения. 
Степень переноса электрона от металла к лиганду эавиоит от 
лигандов (их состав и симметрия), а также от свойств центра
льного атома (не только числа протонов у центрального атома, 
но я степень его окисления я спинового состояния). 

Настоящая работа посвящена применению квантовой химия к 
комплексам переходных металлов. Метод МО-ЛКАО в варианте 
OA/DO /2 был применен для раочета электронной структуры боль
шого числа комплексов металлов. При этом варьировались сле
дующие факторы: 1)^число протонов центрального атома М « , 
1*в V t Сг ,Мл , г* Д У / И Си, ; 2) степень окисления М°, 
М 1 , М п,и О , 3) спиновое ооотояние - мультвплетность К » I 
или 2 (низкоопиновое), к • 3 или 4 (среднеспяновое) я К в 5 
идя 6 (высокоспиновое) • в шести координационных, квадратно-
баяарамвдадьных комплексах тыла? СЩЪеЪЬоСм] 'варьирова
лись четыре экваториальных лиганда и один аксиальный лигаяд 
Zia; L*Cr,SHm,lMm,NH$М,МЛиНг • Наконец, способ коор
динации ХУ ш 0 2t N 0 и менялся от линейного типа 
М - X - У к "боковой" структуре через изгиб до "концом на 

* себя". Всего было изучено более 600 комплексов и некоторые 
вопросы этого исследования были опубликованы ранее ( I ) -
( 4 ) . 
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Было найдено, что степень активации приближается одним 
или двумя электронами, например, овойотва о 2 ~ яли о 2^~ моде-
лируютоя координацией о 2 к центральному металлу. Таким обра
зом, реакционная способность этих лягаядов, в общем, увели
чивается. Электронные и геометрические факторы активации 
взаимно обуславливаются и проявляются в изгибе М - X - У 
группы, действие сильного центрального атома (влияние } ^ 
характеристик) оказывает влияние, вместе с экваториально-
осевым воздействием ( 5 ) , на активацию ХУ лигандов. 
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