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Аннотация 
На основании расчета методом теории функционала плотности проведен анализ ряда  комплек-

сов XYL, образованных между молекулами I2, ICl, IBr и пиридином. Геометрические параметры, ИК-
спектры и константы ядерного квадрупольного взаимодействия йода, полученные из этих расчетов, 
согласуются с данными микроволновой спектроскопии и ядерного квадрупольного резонанса. Хоро-
шие корреляции между экспериментальными и рассчитанными энергиями связи внутренних элект-
ронов атомов углерода, хлора, йода и азота обнаружены при расчете как c Гауссовыми, так и со 
Слетеровскими функциями. Сравнение экспериментального и рассчитанного изменения электронной 
плотности на атомах при комплексообразовании позволило выбрать схемы расчета эффективного 
заряда на атомах, которые позволяют интерпретировать экспериментальные спектры. Показано, что 
использование обоих расчетных схем позволяет рассчитывать энтальпию комплексообразования, 
близкую к экспериментальным значениям. Из энергетического анализа следует, что в комплексах 
электростатическое связывание преобладает над ковалентным. 
 


