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В рамках метода функционала плотности (B3LYP/6-31G) проведены расчеты относительных энергий, частот нормальных колебаний, распределения спиновой и электронной плотностей для комплексов металлопорфиринов 3d-металлов M(P)∙L (P=C20H12N4) c π-лигандами (L = C​2H4, C2H2), и μ-комплексов с молекулярным водородом (L = H2). Найдено, что π-комплексы металлов начала и середины 3d-периода предпочитают состояния с промежуточной мультиплетностью. Все они стабильны к распаду на M(P) + L без изменения спина с энергиями ~ 10 – 30 ккал/моль, и мало (или не) стабильны к распаду на основные состояния продуктов (с переходом на терм с другой мультиплетностью), но отделены от последних активационным барьером и могут существовать как интермедиаты. Ацетиленовые комплексы значительно прочнее этиленовых. Координированные связи С=С в этилене и С≡С в ацетилене растягиваются на 0.05 – 0.10 Ǻ, а частоты их валентных колебаний ((С=С) и ((С≡С) уменьшаются на 110 – 180 и 300 – 400 см-1 соответственно, по сравнению с этими характеристиками в изолированных молекулах С2H4 и C2H2. Расстояние R(M(C) между металлом и π-лигандами монотонно уменьшается с изменением М вдоль периода симбатно с изменением атомного радиуса R(M). (-Н2 комплексы значительно менее стабильны и их можно рассматривать как продукты хемосорбции молекул H2 на атомах М. Для них также характерно значительное удлинение и ослабление (активация) координированной связи Н(Н и вероятное повышение  реакционной способности этих интермедиатов по отношению, например, к реакциям присоединения к ненасыщенно-валентным соединениям.
