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
3
–Аллильные комплексы никеля играют важную роль в управляемом ка-

талитическом синтезе различных органических соединений. Для оценки реакци-

онной способности этих комплексов необходимо знать как состав координацион-

ной сферы влияет на их структурные и зарядовые характеристики. 

Методом функционала плотности (DFT) с вычислением обменно-

корреляционной энергии в приближении PBE [1] в базисе с псевдопотенциалом 

SBK [2] при помощи программы "Priroda" [3] проведены расчеты двух серий ани-

онных 
3
–аллильных комплексов никеля: дигалогенидных [

3
–C3H5NiX2]

–
 и гало-

геногидридных [
3
-C3H5NiHX]

– 
, где X = F, Cl, Br, I. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Установлено, что:  

В обеих сериях комплексов природа галогена Х наиболее существенно влияет 

на расстояния металл-углерод Ni-C. 

Степень ионности связи Ni-Х линейно возрастает с увеличением электроот-

рицательности галогенид-иона. 

Некоторые структурные и зарядовые характеристики линейно коррелируют с 

электроотрицательностью галогенид-иона. 

С увеличением электроотрицательности галогенид-иона в ряду I-Br-Cl-F уси-

ливается взаимное влияние галогенид- и гидрид-ионов, проявляющееся в возрас-

тании разности длин связей Ni-C1 и Ni-C3. 
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