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Аннотация 
На основании расчета методом теории функционала плотности проведен анализ ряда SO3…В, 

I2…B комплексов (пπ и nσ типа по Малликену), образованных между молекулами SO3 или I2 и 
Льюисовскими основаниями В. Геометрические параметры, константы вращения и константы ядер-
ного квадрупольного взаимодействия азота и галогенов, полученные из этих расчетов, согласуются с 
данными микроволновой спектроскопии в газовой фазе. Хорошая корреляция обнаружена между 
рассчитанными энергиями связей этих комплексов и удлинением связи S-O. Схема разделения энергии 
и член стабилизирующего орбитального взаимодействия приводят к корреляциям между переносом 
заряда и прочностью донорно-акцепторной связи. Модель ZORA показала хорошие результаты в 
вычислении констант квадрупольного взаимодействия на атомах азота и галогенов. Из энерге-
тического анализа и приближения Клопмана следует, что для SO3…B комплексов электростатический 
вклад в связывание сопоставим с ковалентным, а для ICl…B комплексов электростатическое связы-
вание преобладает над ковалентным. 
 


