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Аннотация 
На основании квантово-химических расчетов магнитных свойств комплексных анионов 

различного размера описана методика моделирования магнитной подрешетки бифункциональных 
соединений. Расчеты геометрической структуры различных комплексов в приближении 
B3LYP/LANL2DZ и константы обменного взаимодействия (J) в приближении  B3LYP/TZV показали, 
что оптимальными являются комплексные анионы [L2M1IIILM2IIL2]

n-, (L – лиганд, M1 и M2 – трех- и 
двухвалентные 3d-металлы переходного ряда, n – заряд аниона), в которых оптимизируются только 
девять структурных параметров. 

    
                              


