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Аннотация

Цели. Проанализировать историю развития квантовой химии и программного обес- 
печения для квантово-химических расчетов в России и на кафедре физической химии  
им. Я.К. Сыркина Института тонких химических технологий (ИТХТ) им. М.В. Ломоносова 
РТУ МИРЭА.
Результаты. Представлен исторический очерк развития квантовой химии в ИТХТ  
на кафедре физической химии им. Я.К. Сыркина от самого академика Я.К. Сыркина до  
профессора В.Р. Флида. Обобщены данные работ с участием автора, проводимые им на ка-
федре физической химии им. Я.К. Сыркина в 80-е и в начале 90-х годов ХХ века. Рассмотрены 
квантово-химические модели для описания некоторых реакций внедрения в связь  
в сопоставлении с известными подходами Вудворда–Гоффмана и Фукуи. Изложены осно-
вы работ по дизайну бифункциональных соединений.
Выводы. Получено наглядное значение физического смысла константы обменного  
взаимодействия – она определяет изменение спиновой плотности на металлах, обра-
зующих комплексы рассмотренного типа, при переходе от изолированных катионов  
к ним же в составе комплексов. Даны рекомендации химикам-синтетикам по подбору 
компонент при проведении синтеза магнитных подрешеток бифункциональных мате- 
риалов. Продемонстрирован высокий уровень научных исследований, выполняемых  
в ИТХТ на кафедре физической химии им. Я.К. Сыркина и их соответствие мировому 
уровню науки.
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Abstract

Objectives. To analyze the history of the development of quantum chemistry and software for 
quantum chemical calculations in Russia at the Ya.K. Syrkin Department of Physical Chemistry 
of the M.V. Lomonosov Institute of Fine Chemical Technologies of RTU MIREA.
Results. This work presents a historical overview of the development of quantum chemistry at 
the Ya.K. Syrkin Department of Physical Chemistry from Academician Ya.K. Syrkin to Professor 
V.R. Flid. It provides a summary of the work with the participation of the author in 1980s–1990s. 
Quantum-chemical models used to describe some of the intercalation reactions in a bond are 
considered in comparison with the well-known Woodward–Hoffman and Fukui approaches.  
The work outlines fundamentals of studies on the design of bifunctional compounds.
Conclusions. The physical significance of the exchange interaction constant is given a visual 
meaning: it establishes the change in spin density on the metals forming complexes of the type 
in question when passing from isolated cations in the composition of the complexes. The work 
provides recommendations to synthetic chemists regarding the selection of components in the 
synthesis of magnetic sublattices of bifunctional materials. It also examines the high level of 
scientific research carried out at the Ya.K. Syrkin Department of Physical Chemistry and its 
relevance to the world science level.
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ВВЕДЕНИЕ

Развитие квантовой химии в России как само-
стоятельной ветви квантовой механики с момента  
ее возникновения и до настоящего времени нераз- 
рывно связано с кафедрой физической химии  
им. Я.К. Сыркина Института тонких химических 
технологий (ИТХТ) «МИРЭА – Российский техно-
логический университет» (РТУ МИРЭА). Как спра- 
ведливо считают многие исследователи, основопо- 
ложниками квантовой химии в СССР являются  
академик Я.К. Сыркин и профессор М.Е. Дяткина. 
Именно метод молекулярных орбиталей (МО),  
который Яков Кивович и Мирра Ефимовна активно 
пропагандировали и развивали на заре станов- 
ления квантовой химии [1], лег в основу всех ее  
современных расчетных методов [2–7]. В этом был, 
несомненно, дар научного предвидения, посколь-
ку тогда еще не был предложен Рутааном [8] метод  
МО – линейной комбинации атомных орбиталей 
(АО) (МО ЛКАО), являющийся практической  
реализацией метода Хартри–Фока и позволив-
ший чрезвычайно плодотворно решать уравнение 
Шредингера для различных многоэлектронных  
систем. В отличие от популярного в те годы  
метода Гайтлера–Лондона [9] здесь предполага-
лось, что каждый электрон в молекуле движется в  
некотором усредненном поле остальных электро-
нов и ядер, то есть исчезало традиционное поня-
тие направленных химических связей. Поэтому  
не удивительно, что первоначально многие иссле-
дователи весьма недружелюбно встретили этот  
метод, который Я.К. Сыркин и М.Е. Дяткина назы- 
вали методом молекулярных орбит. Только спустя  
многие годы, когда в квантово-химические про- 
граммы были включены локализованные орби- 
тали, этот «недостаток» метода МО был устранен,  
и сегодня он занимает лидирующие позиции в  
подавляющем большинстве расчетов. Невозможно 
подробно описать в таком коротком рассказе о 
трудностях, выпавших на долю Я.К. Сыркина и  
М.Е. Дяткиной, но представители старшего поко- 
ления химиков и физиков хорошо знают об этом. 
Лично я рассматриваю эту борьбу за торжество  
истины, как научный подвиг. Так как характер  
этого обзора относится к области воспоминаний, 
скажу, что являюсь учеником учеников наших  
выдающихся учителей. Имею в виду верных  
последователей Я.К. Сыркина и М.Е. Дяткиной – 
моих учителей Олега Петровича Чаркина и  
Нину Михайловну Клименко. И хотелось бы при-
вести один эпизод общения с Яковом Кивовичем, 
который навсегда останется в моей памяти. Весной 
1972 г. Олег Петрович позвонил Якову Кивовичу  
с просьбой принять у меня вступительный экзамен 
в аспирантуру Академии наук СССР (АН СССР).  

Яков Кивович спросил, когда это нужно и  
постарался максимально уточнить дату экзамена. 
Я вынужден был наугад назвать дату – 4 октября. 
Спустя полгода, 5 октября, я сдавал ему этот экза- 
мен в старом здании Института общей и неорга- 
нической химии им. Н.С. Курнакова АН СССР.  
В этом проявилась не только забота крупного уче- 
ного обо мне – тогда совсем молодом человеке,  
но и четкость в делах, относящихся к работе.  
В результате я был зачислен в аспирантуру  
Института новых химических проблем АН СССР 
в лабораторию квантовой химии профессора  
О.П. Чаркина и после ее окончания в 1976 г. был 
принят на работу на кафедру физической химии 
Московского института тонких химических техно-
логий (МИТХТ), которая сегодня носит имя акаде-
мика Я.К. Сыркина. Сейчас дело основоположников 
квантовой химии в нашей стране успешно продол-
жает заведующий кафедрой профессор В.Р. Флид. 
На этой кафедре я работал в группе Н.М. Клименко 
до 1990 г. в течение четырнадцати лет. Не могу не 
сказать несколько слов об учебном процессе на  
кафедре в те годы. Несмотря на то, что я не был  
штатным преподавателем, а являлся научным  
сотрудником, по приказу ректора должен был про-
честь курс, непосредственно связанный с кванто-
вой химией – теорию групп симметрии в квантовой 
химии. Тогда было опубликовано учебное пособие 
Н.М. Клименко и Г.Н. Карцева – теория групп сим- 
метрии для квантово-химических расчетов. Издан- 
ное в МИТХТ, оно оказалось полезным для знаком-
ства студентов с такими важнейшими понятиями, 
как элементы и операции симметрии, абстрактная 
теория групп, точечные группы симметрии, теория 
представлений групп, связь теории групп симметрии 
с квантовой механикой и приведенными по сим- 
метрии линейными комбинациями функций. Позже 
в Московском физико-техническом институте  
(2001–2003 гг.) и Московском государственном  
университете им. М.В. Ломоносова (2011–2021 гг.) 
я обнаружил, что в этих престижных вузах не  
было отдельно такого курса. И студентам при- 
ходилось самим или в рамках других курсов  
знакомиться с понятиями, без которых трудно  
представить такие разделы физики и химии,  
как спектроскопия и многие другие, где изуча- 
ются свойства отдельных квантовых систем.  
В этом проявился заложенный Я.К. Сыркиным и 
М.Е. Дяткиной фундаментальный подход к изуче-
нию квантовой химии.

Дальше я постараюсь поделиться воспоми- 
наниями о результатах работы на кафедре и  
полученных мной позже в институтах Российской 
академии наук (РАН). Практически все мои работы  
(около 270) выполнены методами, в основе которых  
лежит использование МО. Отмечу, что в разное  
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время кафедрой руководили такие замечательные 
ученые, как академик В.И. Гольданский и член-кор-
респондент РАН А.А. Овчинников. О каждом из 
них у меня сохранились самые хорошие воспоми-
нания. Сейчас, прежде рассмотрения конкретных 
научных результатов, хотел бы упомянуть о важ-
ном организационном аспекте, дискутировавшем-
ся на рубеже семидесятых и восьмидесятых годов 
двадцатого столетия. В научных коллективах тогда  
решался принципиальный вопрос – писать ли  
самим квантово-химические программы или поль-
зоваться зарубежными программными комплек- 
сами. На первый взгляд, надо самим браться  
за этот нелегкий труд, чтобы впоследствии не  
отстать от стран, где такие программы пишутся. 
Но для написания мощных программ надо объеди- 
нить большие коллективы программистов, что и 
было тогда в странах, разрабатывавших GAMESS 
(General Atomic and Molecular Electronic Structure 
System)1, GAUSSIAN2, MOLPRO3 и некоторые  
другие программные комплексы. В СССР этого  
не было, и более эффективным оказался путь при- 
обретения таких программ в рамках международ- 
ного разделения труда. Очевидно, что этот путь  
является предпочтительным не только для рос- 
сийских ученых, но и для представителей других 
развитых стран, где такие программы не создаются. 
Большую роль в обеспечении наших ученых совре-
менными программными комплексами сыграл мой 
учитель профессор О.П. Чаркин, чем в значитель- 
ной мере способствовал развитию квантовой  
химии в нашей стране. Олег Петрович воспитал  
также ряд известных квантовых химиков, среди  
которых выделяются профессор А.И. Болдырев  
и соавтор программы GAUSSIAN В.Г. Закжевский.

Перед тем, как переходить к конкретным науч-
ным результатам замечу, что принято считать, что 
квантовая химия решает следующие основные задачи:

• предсказание возможности существования 
различных молекулярных систем в виде 
устойчивой комбинации атомов;

• предсказание геометрической и электрон-
ной структуры таких систем;

• предсказание наиболее вероятных путей 
протекания химических реакций;

• осуществление компьютерного дизайна  
соединений с заданными свойствами.

Вместе с прогрессом в области вычислитель- 
ной техники наиболее актуальными стали две  
последние задачи, недоступные на заре развития 

квантовой химии. Поэтому далее в этом обзоре  
решение именно этих задач рассмотрено на  
нескольких примерах. 

О НЕКОТОРЫХ РАБОТАХ НА КАФЕДРЕ  
И В ИНСТИТУТАХ РАН

В середине семидесятых годов в СССР  
только начинались расчеты поверхностей потен- 
циальной энергии (ППЭ) химических реакций.  
В связи с развитием предложенной ранее профес- 
сором О.П. Чаркиным модели валентных состо-
яний, описывающей закономерности энергий  
последовательного разрыва связей в изозарядных  
переменно-валентных рядах, мы предложили  
модель для нахождения оптимальных путей  
сближения реагентов в реакциях типа (1) [10–12]:

MXk−2 + X2 → MXk.                                 (1)

Здесь нас интересовала не только термодина- 
мическая стабильность продуктов таких реакций,  
но и наличие активационных барьеров вдоль оп-
тимальных путей сближения реагентов. Модель,  
позволяющую найти такие пути, мы достаточно  
подробно изложили в работе [12]. Здесь мы рас- 
смотрим только ее формулировку и кратко приве- 
дем достоинства по сравнению с другими извест- 
ными моделями. Основные положения качествен- 
ной модели для описания приближенного механизма 
реакций внедрения в связь состоят в следующем.

1. Если сближение реагентов MXk−2 и X2 вдоль 
наикратчайшего в геометрическом отношении пути 
связано с пересечением термов4 и скачкообразным 
промотированием атома М, а эффективное донор-
но-акцепторное взаимодействие при этом невоз-
можно, то барьеры велики при больших энергиях 
промотирования Ev(M) и малы, если Ev(M) малы.  
Если эффективное донорно-акцепторное взаимо- 
действие разрешено без всяких затрат на Ev(M),  
то барьеры могут вообще отсутствовать.

2. Если наикратчайший путь запрещен, то из 
всевозможных остальных путей реакций мини- 
мальный активационный барьер будет отвечать тем 
углам атаки и взаимным ориентациям реагентов,  
где на протяжении всего пути реакции имеются  
наиболее благоприятные возможности для эффек-
тивного донорно-акцепторного взаимодействия  
реагентов без существенных затрат энергий Ev(M)  
на скачкообразное промотирование.

1 https://www.msg.chem.iastate.edu/gamess/. Дата обра-
щения 10.05.2023. / Accessed May 10, 2023.

2  https://gaussian.com/. Дата обращения 10.05.2023. / 
Accessed May 10, 2023.

3 https://www.molpro.net/. Дата обращения 10.05.2023. / 
Accessed May 10, 2023.

4 Под пересечением термов здесь понимается пере- 
сечение потенциальных кривых, отвечающих разным  
спиновым мультиплетностям реакционной системы. /  
The intersection of terms here refers to the intersection of 
potential curves corresponding to different spin multiplicities 
of the reaction system.

https://www.msg.chem.iastate.edu/gamess/
https://gaussian.com/
https://www.molpro.net/
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Так можно полагать, что малые или нулевые 
активационные барьеры должны отвечать наикрат-
чайшим путям реакций типа M(1D) + X2 → MX2  
или M(1D) + Y → MY, где M – атомы типа O, C, S, Si  
и их более тяжелые аналоги в состоянии 1D, и  
XM(1∆) + X2 → MX3, где MX – молекулы типа NH 
и PH в состоянии 1∆, X = H, галоген, алкил и т.д.,  
Y – атом или валентно-ненасыщенная молекула  
с замкнутой оболочкой типа Be(1S0), BH(X1∑), 
CH2(

1A1), CO(X1∑), NH(1A1), HNO(1A1) и т.д. 
Действительно, ab initio расчеты наикратчайших  
путей реакций O(1D) + H2 → H2O(1A1) [13],  
C(1D) + H2 → CH2(

1A1) [14] , Be(1S) + O(1D) → BeO(X1∑)  
[15] и др. показывают гладкий связывающий  
характер их потенциальных кривых. В соответ- 
ствии с нашей моделью ab initio расчеты наикрат-
чайших путей реакций BH (X1∑) + H2 → BH3 [10], 
CH2(

1A1) + H2 → CH4 [16], CH2(
1A1) + CH2(

1A1) → H2CCH2 
[17], CH2(

1A1) + CO(X1∑) → CH2CO [18] и др.  
показывают наличие потенциальных барьеров  
с высотой в несколько десятков ккал. Качествен- 
ные выводы модели должны сохраниться при пе-
реходе от симметричных молекул X2 к несимме-
тричным молекулам XX”. Действительно расчет  
ab initio ППЭ реакции CO2 + H2O → OC(OH)2 [19] 
показывает наличие высокого барьера (~53 ккал).

Для лучшего понимания сути нашей модели  
рассмотрим реакцию CH2(

1A1) + H2 → CH4. 
Первоначально молекула водорода располагает-
ся так, что ось неподеленной электронной пары  
атома углерода l2(C) параллельна оси молекулы  
водорода. По мере сближения реагентов, когда  
они минуют область, где должен быть высокий  
барьер, молекула водорода разворачивается так,  
что ее ось располагается перпендикулярно пло- 
скости молекулы CH2(

1A1) и без барьера соединя- 
ется с ней, образуя молекулу CH4. В процессе сбли-
жения реагентов происходит встречное плавное  
перетекание электронной плотности с неподелен- 
ной электронной пары атома углерода l2(C) на  
вакантную σu

0(H2) орбиталь молекулы водорода  
и обратно с заполненной орбитали σg

2(H2) на  
вакантную pπ0(С) орбиталь атома углерода. Это  
подтверждает справедливость нашей модели,  
согласно которой плавное перетекание электрон- 
ной плотности не приводит к образованию высоких 
барьеров.

Вкратце рассмотрим сравнение нашей модели  
с другими известными модельными подходами. 
Наша модель вводит количественную характери- 
стику оценки высоты барьера – энергию промоти- 
рования атома М – Ev(М), которая может быть оце-
нена из атомных спектров. Согласно модели, барьер  
должен быть большим при больших энергиях  
промотирования Ev(М) и малым при малых Ev(М). 
Кроме этого, правила Вудворда–Гоффмана [20], 

например, не дают рекомендаций по поиску без- 
барьерных путей реакций, если наикратчайший  
путь запрещен. В рамках подхода Фукуи [21] и 
Пирсона [22] можно в принципе получить рекомен-
дации по поиску путей реакций с минимальными 
барьерами, но в них полностью игнорируется  
механизм перераспределения электронной плотно- 
сти в ходе реакции и не исследуется механизм  
внутримолекулярных взаимодействий, обуславли- 
вающих возникновение барьеров. Самым важным 
преимуществом нашей модели является возмож-
ность сравнения высот барьеров однотипных реак-
ций по величине Ev(М) изолированных атомов, не 
проводя расчетов их ППЭ. Еще точнее это можно 
сделать по величине энергий синглет-триплетных 
или дублет-квартетных возбуждений молекул МХn, 
содержащих центральный атом М.

Несколько позже нами совместно с группой  
профессора О.Н. Темкина были изучены широко  
распространенные реакции нуклеофильного при- 
соединения к несимметричным алкинам [23, 24]. 
Были рассмотрены вопросы, связанные с двумя акту- 
альными проблемами, имеющими место в таких  
реакциях. А также проблемы активации кратной  
связи и региоселективности присоединения в случае 
несимметричных алкинов. Это особенно важно при 
проведении направленного синтеза. Как известно, 
имеют место реакции нуклеофильного присоедине-
ния, протекающие против правила Марковникова. 
С целью выяснения причин невыполнения пра- 
вила Марковникова в ряде случаев нами были  
выполнены расчеты реакций нуклеофильного (Nu) 
присоединения гидрид-иона (H−), фторид-иона (F−),  
молекулы гидрида лития (LiH) и ионной пары  
Li+/H− к молекулам ацетилена и метилацетиле-
на. Были исследованы влияние типа Nu на ход  
реакций присоединения, правомерность известного 
подхода Клопмана–Фукуи и правила «непересече-
ния» Хадсона, влияние заместителя, электрофила  
и полярности растворителя на реакционную спо- 
собность алкина. На основании расчетов интер- 
претированы экспериментальные данные по отсут-
ствию реакций присоединения с жестким нуклео- 
филом F− в полярных средах без электрофиль- 
ного содействия и легкость протекания реакций  
с мягкими нуклеофилами H−, BH4

−, AlH4
− и т.д.  

в таких средах. Выяснены причины невыполне- 
ния правила Марковникова в реакциях с H−. Пока- 
зана роль электрофила в управлении региоселектив-
ностью таких реакций.

Следует сказать также о наших работах со-
вместно с группой профессора Е.А. Поленова. Среди 
прочих работ была исследована угловая зависи- 
мость констант изотропного сверхтонкого взаимо- 
действия с ядрами атомов в β-положении π-радикалов  
[25]. На основании допущения о возможности выделения  
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из однократно заполненной граничной МО двух- 
орбитальных двухцентровых базисных фраг- 
ментов с коэффициентами смешения, не завися- 
щими от конформации, была получена аналити- 
ческая форма данной угловой функции. На основе 
метода МО ЛКАО был предложен способ теоре-
тического обоснования угловой зависимости спи-
новых заселенностей АО β-атомов в π-радикалах. 
Показано, что вид этой зависимости определяется 
локальной симметрией радикального центра и заме- 
стителя. Выделением в составе МО конформа-
ционно-независимых блоков, объединяющих АО  
β-атомов в π-системы, в работе приведен эффектив- 
ный прием, позволяющий простым способом после- 
довательно описать угловые зависимости констант 
изотропного сверхтонкого взаимодействия с β-ато-
мами с учетом локальной симметрии заместителя. 
Кроме этого, было обнаружено, что при конфор-
мационном вращении довольно тонкие эффекты 
распределения спиновой плотности (СП) могут 
быть корректно описаны посредством полуэмпи- 
рических методов.

Наконец хотел бы остановиться на самом  
современном этапе развития квантовой химии –  
компьютерном дизайне соединений с заданными 
свойствами. Несколько лет назад по инициативе  
академика С.М. Алдошина нами начато иссле- 
дование бифункциональных соединений, которые 
обладают одновременно фотохромными и магнит-
ными свойствами. Бифункциональные материалы 
чрезвычайно важны при создании новых дисплеев, 
устройств хранения и преобразования информа-
ции и энергии, сенсоров и т.д. [26]. Они состоят  
из анионных слоев магнитной подрешетки, между 
которыми располагаются фотохромные катионы,  
например, спиропираны. При этом разработка  
новых гибридных кристаллических материалов, 
в которых объединены магнитная и фотохромная  
подрешетки, взаимно влияющие друг на друга,  
включает решение ряда проблем эксперименталь- 
ного характера. На сегодняшний день известны  
гибриды фотохромного диарилэтена и ферро- 
магнитных слоистых соединений CoII, CuII, но, как 
оказалось, открытая и закрытая формы диарил- 
этена образуют гибриды с разными магнитными  
свойствами. Однако при облучении гибридного  
соединения не происходит изомеризации фото- 
хрома, и свойства магнитной подрешетки не  
меняются. В отличие от диарилэтенов, представи- 
тели другого класса фотохромов – катионы спиро- 
пиранов – действуют как фотопереключатели  
магнитных свойств ряда гибридов на основе  
биметаллического оксалата CrIII и MnII, дитио- 
оксалата FeIII и FeII, тиофосфата MnII. Первый  
фотомагнитный гибрид был получен С. Бенардом  
(S. Bénard) в 2001 г., второй – в лаборатории  

академика С.М. Алдошина в 2007 г., где в настоя- 
щее время проводятся исследования, направлен- 
ные на получение кристаллов фотохромных гибридных  
материалов с оксалатной подрешеткой из других пар 
металлов (Cr и Ni, Fe и Mn, Cr и Co и др).  
Он получен на основе катионного спиро- 
пирана, содержащего четвертичный атом N+ в пири- 
диновом цикле, вынесенном в боковую алифати- 
ческую цепочку. Его магнитная подрешетка  
состоит из комплексов, образованных оксала-
том в качестве межметального мостика и парой 
CrIII и MnII – [CrIIIMnII(ox)3]

−. Данное бифункцио-
нальное соединение является ферромагнетиком  
с температурой Кюри 5.1 К, значение µэфф. при  
высоких температурах (300 К) ~7 μB

5 хорошо  
согласуется с расчетным 7.07 μB (g = 2) для двух  
парамагнитных ионов MnII и CrIII [26]. Таким  
образом, данные исследования являются пионер- 
скими. На рис. 1 представлен фрагмент такого  
соединения.

Целью нашего исследования был поиск такой 
области таблицы Менделеева, в которой пары  
металлов могут обеспечить максимальное ферро-
магнитное обменное взаимодействие с тем, чтобы 
облегчить химикам-синтетикам подбор соответ- 
ствующих компонент при таком синтезе, а также  
поиск таких лигандов, которые в сочетании  

Рис. 1. Фрагмент бифункционального соединения – вверху. 
Внизу показано раскрытие и закрытие  

фотохромного элемента под действием излучения [26].
Fig. 1. Fragment of a bifunctional compound is at the top. 

The opening and closing of the photochromic element 
under the action of radiation is shown below [26].

5 µB – магнетон Бора. / µB – Bohr magneton.
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с данными парами металлов приводят к макси- 
мальному ферромагнитному обменному взаимо-
действию. Однако первоочередной задачей было  
найти комплекс, корректно моделирующий обмен- 
ные взаимодействия в магнитной подрешетке.  
Мы начали такой поиск с расчетов комплексов,  
содержащих оксалат в качестве лиганда и пару  
металлов CrIII–NiII [27].

Расчеты всех комплексов выполнены по программе 
GAUSSIAN-036 в приближении B3LYP/LANL2DZ7  
с полной оптимизацией геометрической структуры 
каждого комплекса, находящегося в основном энер-
гетическом состоянии с максимальной спиновой 
мультиплетностью. Для того, чтобы найти оптималь-
ный по структуре и размеру комплекс, нами было 
рассчитано несколько различных комплексов, из 
которых корректно моделирующими биметалличе- 
ские сетки оказались комплексы, изображенные  
на рис. 2.

Наиболее эффективным оказался комплекс с  
одной парой металлов и пятью оксалатными анио- 
нами, дающий при меньших затратах машинно-
го времени практически такую же геометрическую 
и электронную структуру, как и комплекс значи- 
тельно больших размеров в виде кольца. Он и был 
выбран нами для расчетов комплексов с другими  
парами металлов. Одновременно с этим было  
показано, что оптимизация геометрии в таких  
комплексах только девяти наиболее важных  

структурных параметров приводит практически  
к тем же результатам, что и при полной оптимиза- 
ции геометрии. Это позволяет сохранить сим- 
метрию, которой данные комплексы обладают в 
твердом теле, и одновременно уменьшить число  
оптимизируемых параметров (без такого подхода  
их число приближается к ста). Очевидно, этот подход 
позволяет при минимальных затратах человече- 
ского и машинного времени рассчитать большое  
количество таких комплексов для разных пар метал-
лов, что необходимо для нахождения наиболее эф- 
фективных из них с точки зрения ферромагнит- 
ных свойств. Предложенное нами упрощение явля-
ется оптимальным для выбора структуры анионов 
биметаллических комплексов и позволяет доста- 
точно корректно моделировать магнитную подрешетку.

Затем мы выполнили расчеты по поиску опти- 
мальных лигандов (межметальных мостиков),  
обеспечивающих максимальное ферромагнитное 
обменное взаимодействие. С этой целью нами были 
рассчитаны константа обменного взаимодействия  
(J) и СП в таких анионах для  
четырех наиболее популярных лигандов L  
(L = оксалат, оксамид, гидроксамат, дитиооксамид)  
и различных пар трех- и двухвалентных 3d-металлов 
[28].

Таким образом, мы рассчитали комплексы ани-
онов, содержащих в качестве межметального мос- 
тика анионы оксалата, оксамида, дитиооксамида  

6 License to Use Agreement: Gaussian. Inc. 340 Quinnipiac Street. Building 40. Wallingford. CT 06492.
7 B3LYP/LANL2DZ – трехпараметрический функционал плотности Бекке–Ли–Янга–Парра с базовым набором 2 

double-ζ Лос-Аламосской национальной лаборатории (LANL2DZ). / B3LYP/LANL2DZ is the 3-parametric  
Becke–Lie–Yang–Parr density functional with a Los Alamos National Laboratory 2 double-ζ (LANL2DZ) basic set.

Рис. 2. Комплекс: (a) в виде кольца, (b) образованный одной парой двух- и трехвалентных атомов 
переходных металлов и пятью анионами оксалатных межметальных мостиков.

Fig. 2. Complex: (a) in the form of a ring, (b) formed by one pair of di- and trivalent transition metal 
atoms and five anions of oxalate intermetal bridges.

(а) (b)
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и анион гидроксамовой кислоты для различных  
пар двух и трехвалентных атомов переходных ме-
таллов. Типы лигандов показаны на рис. 3, а приме-
ры рассчитанных анионов комплексов изображены  
на рис. 4.

Все расчеты выполнены в названном выше  
приближении с полной оптимизацией геометрии 
с максимальным для каждого аниона значением 
спиновой мультиплетности. Это комплексы типа 
[М1

IIIM2
II(L)5], где M1 и M2 – атомы переходных метал-

лов, а (L)5 означает пять анионов одного из вышепере- 
численных лигандов. Затем по программе ORCA8 
нами были рассчитаны значения константы обмен-
ного взаимодействия J. Эти расчеты, как показы- 
вает сравнение с литературными данными, дают  
не только правильный знак константы J, но и  

практически точные их количественные значения.  
В этом отношении данная программа является  
оптимальной, так как позволяет получать значения 
констант обменного взаимодействия с точностью  
в несколько обратных сантиметров, тогда как,  
например, по программе GAUSSIAN-03 удается 
получать только правильный знак этих констант. 
Оценка величин констант обменного взаимодей- 
ствия J выполнена в приближении B3LYP/TZV9,  
в котором реализован метод Broken Symmetry [29]. 
Он состоит в расчете полной энергии высоко- 
спинового состояния (high spin, HS), последую- 
щей локализации орбиталей и расчете с ними  
низкоспинового состояния с нарушенной сим- 
метрией (broken symmetry, BS). Это позволяет  
точнее рассчитать энергию низкоспинового состо- 
яния посредством однодетерминантного DFT (density 
functional theory) подхода. В программе ORCA 
для вычисления констант J используются выраже-
ния, полученные из анализа спин-гамильтониана  
вида H = −2J·SA·SB (модель Гейзенберга–Дирака–
Ван-Флека):

J(1) = −(E[HS]−E[BS]) / S2
max) [29–31], 

J(2) = −(E[HS] − E[BS]) / (Smax(Smax + 1)) [32],
J(3) = −(E[HS] − E[BS]) / (<S2>HS − <S2>BS)) [33].
С их помощью получаются практически оди-

наковые значения константы J, различающиеся  
на 1–2 см−1. Принято считать, что значения кон- 
станты обменного взаимодействия, полученные по 
формуле J(3) = −(E[HS] − E[BS]) / (<S2>HS − <S2>BS)), 
наиболее теоретически обоснованы, и поэтому были 
приняты за ее значения. Полученные высокоточ-
ные значения констант обменного взаимодействия  

Рис. 3. Типы лигандов, входящих в состав  
рассчитанных биметаллических комплексов.

Fig. 3. Types of ligands included  
in the calculated bimetallic complexes.

Рис. 4. Пример аниона биметаллического комплекса: (a) с оксалатом, (b) с дитиооксамидом.
Fig. 4. Anion of a bimetallic complex: (a) with oxalate, (b) with dithiooxamide.

(а) (b)

8 Neese F. ORCA – An ab initio, DFT, and Semiempirical Program Package 2.8-01. Bonn: Universität Bonn; 2010.  
http://wild.life.nctu.edu.tw/~jsyu/OrcaManual_2_9.pdf. Дата обращения 10.08.2023. / Accessed August 10, 2023.

9 B3LYP/TVZ – трехпараметрический функционал плотности Бекке–Ли–Янга–Парра с базисным набором тройной 
дзета-валентности (TZV). / B3LYP/TVZ is the 3-parametric Becke–Lie–Yang–Parr density functional with a triple zeta valence 
(TZV) basis set.

http://wild.life.nctu.edu.tw/~jsyu/OrcaManual_2_9.pdf
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позволяют нам судить не только о характере обмен-
ного взаимодействия (ферромагнитное или анти- 
ферромагнитное), но и о том, где оно является  
наиболее сильным. Это в свою очередь позволяет  
делать заключение о целесообразности исполь- 
зования данной пары металлов с данным лигандом 
(межметальным мостиком) для синтеза магнитной 
подрешетки. 

В табл. 1 приведены рассчитанные значения 
данных констант, а также зарядовые состояния  

Таблица 1. Зарядовые состояния комплексов (Заряд), максимальное значение спина (Smax), собственные  
значения оператора S2

 для максимального значения спиновой мультиплетности (<S2>HS) и состояния с нару-
шенной спиновой симметрией (<S2>BS), константы обменного взаимодействия, рассчитанные нами (J1, J2, J3)  
и найденные экспериментально (Jexp) , (см–1)
Table 1. Charge states of complexes (Charge), maximum value of spin (Smax), eigenvalues of the operator S2  

for the maximum value of high-spin (<S2>HS) and broken-symmetry (<S2>BS) states, exchange interaction constants  
calculated by us (J1, J2, J3) and found experimentally (Jexp) , (cm–1)

[L2М1
IIILM2

IIL2]
n− Заряд

Charge Smax <S2>HS <S2>BS J1 J2 J3 Jexp

Ox2CrIII(Ox)CrIIIOx2 −4 3 12.0411 3.0405 −4.01 −3.01 −4.01 −3.1[34]

Ha2CrIII(Ha)CrIIIHa2 −4 3 12.0888 3.0852 −3.40 −2.55 −3.40 −

DiSOx2CrIII(DiSOx)CrIII DiSOx 2 −4 3 12.1188 3.1226 −10.16 −7.62 −10.17 −

Oxam2CrIII(Oxam)CrIIIOxam2 −4 3 12.0483 3.0479 −8.98 −6.73 −8.98 −

Ox2CrIII(Ox)NiIIOx2 −5 5/2 8.7765 2.7752 7.99 5.7 8.32 3.5 [35]

DiSOx2CrIII(DiSOx)NiII DiSOx 2 −5 5/2 8.8201 2.8149 13.85 9.90 14.42 −

Oxam2CrIII(Oxam)NiIIOxam2 −5 5/2 8.7771 2.7762 1.33 0.95 1.39 −

HA2CrIII(HA)NiIIHA2 −5 5/2 8.7783 2.7768 5.32 3.80 5.54 −

Ox2NiII(Ox)NiIIOx2 −6 2 6.0056 2.0028 −14.66 −9.77 −14.65 −22.8 [36]

Ha2NiII(Ha)NiIIHa2 −6 2 6.0092 2.0080 −8.06 −5.37 −8.05 −

DiSOx2NiII(DiSOx)NiII DiSOx 2 −6 2 6.0084 2.0029 −24.64 −16.4 −24.6 −

Oxam2NiII(Oxam)NiIIOxam2 −6 2 6.0081 2.0079 −1.1 −0.73 −1.1 −

Ox2FeIII(Ox)FeIIIOx2 −4 5 30.0135 5.0067 −4.05 −3.37 −4.04 −3.4 [37]

Ha2FeIII(Ha)FeIIIHa2 −4 5 30.0208 5.0163 −1.66 −1.38 −1.66 −

DiSOx2FeIII(DiSOx)FeIII DiSOx 2 −4 5 30.0268 5.0136 −6.35 −5.29 −6.35 −

Oxam2FeIII(Oxam)FeIIIOxam2 −4 5 30.0144 5.0058 −5.51 −4.59 −5.51 −

DiSOx2CrIII(DiSOx)CoIIDiSOx 2 −5 3 12.0726 3.0668 8.93 6.70 8.92 −

Oxam2CrIII(Oxam)CoIIOxam2(I) −5 3 12.0328 3.0301 7.01 5.26 7.01 −

Oxam2CrIII(Oxam)CoIIOxam2(II) −5 3 12.0290 3.0284 0.82 0.62 0.82 −

HA2CrIII(HA)CoIIHA2 −5 3 12.0295 3.0278 3.13 2.35 3.13 −

Ox2CrIII(Ox)CoIIOx2 −5 3 12.0284 3.0269 5.09 3.82 5.09 1.8 [35]

комплексов, собственные значения оператора S2
  

для максимального значения спиновой мульти- 
плетности <S2>HS и состояния с нарушенной сим- 
метрией. Как видно из табл. 1, моноядерные комп- 
лексы, образованные трехвалентным хромом, двух-
валентным никелем и трехвалентным железом  
для всех четырех типов лигандов имеют отрицатель-
ные значения констант обменного взаимодействия, 
что соответствует антиферромагнитному обмен- 
ному взаимодействию в них. Для комплексов,  
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образованных парой из трехвалентного хрома  
и двухвалентного никеля, максимальное значение 
J имеет место для комплексов с дитиооксамидом  
в качестве лиганда (~14 см−1). Для комплексов,  
образованных парой из трехвалентного хрома и 
двухвалентного кобальта, максимальное значение J 
имеет место также для комплексов с дитио- 
оксамидом в качестве лиганда (~9 см−1). Причем 
для обеих пар металлов обменное взаимодействие  
носит ферромагнитный характер. Таким образом,  
сочетание пар CrIII–NiII и CrIII–CoII с дитио- 
оксамидом приводит к наиболее ярко выраженным  
ферромагнитным свойствам в исследованных нами 
комплексах.

Затем был проведен расширенный поиск  
компонент магнитной подрешетки, обеспечиваю-
щих в ней максимальное ферромагнитное обмен- 
ное взаимодействие [38], который основан на  
предположении об увеличении константы обмен- 
ного взаимодействия J между металлами, обра-
зующими такие комплексы, при переходе от 3d- к  
4d-переходным металлам.

Это предположение основано на примере  
с комплексом, содержащем пару металлов MoIII−MoIII, 
для которого значение J < 0 оказалось больше по  
абсолютной величине, чем в комплексе, содержа- 
щем пару CrIII−CrIII [39]. Это объяснялось большей 
диффузностью 4d-оболочки Mo, по сравнению с 
3d-оболочкой Cr. Естественно было предположить, 
что и при J > 0 значения J будут увеличиваться  
для атомов других металлов при переходе от 3d- к 
4d-металлам, а возможно и к 5d-металлам, что  
особенно интересно применительно к комплексам I, 
являющимся оптимальными для моделирования  
магнитной решетки, как упоминалось ранее. В свя-
зи с этим нами и были выполнены расчеты комп- 
лексов I для пар металлов, включающих M1 = Cr, Mo;  
M2 = Ni, Co, Tc, Ru, Rh, Pd, с дитиооксамидом и  
оксалатом [38].

Кратко опишем методику наших расчетов в  
этой и последующих работах. Геометрическая  
структура комплексных анионов I рассчитывалась  
по программе GAUSSIAN-03 в приближении  
B3LYP/LANL2DZ с оптимизацией геометриче- 
ских параметров комплекса для максимального  
значения спиновой мультиплетности, отвечаю- 
щего их основному энергетическому состоянию. 
И затем с полученной геометрией в приближе- 
нии B3LYP/TZV по программе ORCA рассчитыва- 
лась константа J и СП в данных комплексных  
анионах.

Обратим внимание читателя на то, что комп- 
лексы с Pd рассчитаны для его высокоспинового  
состояния. Считается [40], что Pd обычно нахо- 
дится в низкоспиновом состоянии и диамагнитен.  
Но было интересно моделировать его магниные 

свойства для высокоспинового состояния по  
аналогии со спиновыми состояниями других метал- 
лов этого ряда. И наш расчет комплекса 
[DiSOx2CrIIIDiSOxPdIIDiSOx2]

5− для низкоспинового  
состояния Pd в том же приближении, что и для  
высокоспинового состояния, показал, что его  
полная энергия энергетически менее выгодна на  
6.53 ккал/моль по сравнению с полной энергией  
такого же высокоспинового комплекса. 

Ниже приведена табл. 2, полученная в [38].  
Из нее следует, что в комплексах с дитио- 
оксамидным и оксалатным анионом максимальные  
значения константы J имеют место в комплексе,  
содержащем пару металлов CrIII–PdII. Причем для 
комплексов с дитиооксамидным и оксалатным анио- 
нами в качестве лигандов значения константы J 
уменьшаются в ряду J(CrIII–PdII) > J(CrIII–RhII) > 
J(CrIII–RuII) > J(CrIII–TcII). Таким образом, для  
4d-металлов при последовательном переходе от 
TcII к PdII с одним и тем же трехвалентным атомом 
3d-металла усиливаются ферромагнитные свойства 
комплексов I, а значит и свойства магнитной под- 
решетки, образованной этими комплексами. Из табл. 2 
видно, что J(CrIII–PdII) ≈ J(MoIII–PdII) в комплексах 
с дитиооксамидом, что свидетельствует о незначи-
тельном изменении константы J при замене трех- 
валентного атома 3d-металла на трехвалентный  
атом 4d-металла. Примерно такое же соотноше-
ние имеет место и с оксалатным лигандом. В [38]  
также показано, что замена двухвалентного атома  
3d-металла на двухвалентный атом 4d-металла  
приводит к увеличению J. Таким образом, нами  
вместе с найденной закономерностью об увели- 
чении константы J при переходе от TcII к PdII  
было подтверждено и уточнено предположение  
об увеличении константы J при переходе от  
атомов 3d-металлов к атомам 4d-металлов.

На основании данных результатов в [38]  
был сделан вывод о том, что, в магнитной подре- 
шетке бифункциональных материалов следует  
ожидать увеличения ферромагнитного обменного  
взаимодействия при переходе от двухвалентных  
атомов 3d-металлов к двухвалентным атомам  
4d-металлов.

Там же был выполнен анализ распределения  
СП на атомах металлов в рассматривае-
мых комплексах по сравнению с их изоли-
рованными катионами М13+ и М22+, а также  
изменения СП в зависимости от входящих в комп- 
лекс металлов М1 и М2 и лигандов L. Были  
введены такие понятия, как ρM1 и ρM2 –  
сумма СП на атомах координационной сферы  
трех- и двухвалентных металлов соответственно,  
а таже Δρ[M1M2] – суммарное изменение СП  
на атомах M1 и M2 по сравнению с изолированными  
катионами М13+ и М22+. Показано, что имеет  
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место четкая корреляция между ρM2 и Δρ[M1M2],  
а также между константой J и Δρ[M1M2] для  
обоих лигандов. Такая корреляция приведена  
на рис. 5 и 6.

Таким образом, был сделан вывод о том, что  
лиганд может рассматриваться в качестве провод- 
ника СП при ее перетекании от атома одного  

Таблица 2. Значения константы обменного взаимодействия J (см−1), энергии комплекса в высокоспиновом 
(Smax) состоянии (EHS) и состоянии с нарушенной симметрией (EBS) (а.е.), рассчитанные по программе ORCA  
в приближении B3LYP/TZV, Ox – оксалат, DiSOx – дитиооксамид [38]
Table 2. Values of the exchange interaction constant J (cm–1), energies of the complex in the high-spin (Smax)  
state (EHS) and broken-symmetry state (EBS) (a.u.), calculated using the ORCA program in the approximation  
B3LYP/TZV, Ox is oxalate, DiSOx is dithiooxamide [38]

[L2M1IIILM2IIL2]
5− EHS EBS Smax J

L = DiSOx

CrIII–NiII −7469.309739 −7469.309344 5/2 14.42

CrIII–PdII −10901.226790 −10901.226312 5/2 17.46

CrIII–CoII −7343.774151 −7343.773785 3 8.92

CrIII–RhII −10649.077525 −10649.076847 3 16.52

CrIII–FeII −7224.704428 −7224.704222 7/2 3.78

CrIII–RuII −10404.686713 −10404.686350 7/2 6.64

CrIII–MnII −7112.017316 −7112.017139 4 2.59

CrIII–TcII −10167.887799 −10167.887428 4 5.43

MoIII–NiII −10402.537096 −10402.536783 5/2 11.42

MoIII–PdII −13834.344788 −13834.344315 5/2 17.29

MoIII−CoII −10276.884624 −10276.884348 3 6.75

L = Ox

CrIII–NiII −4438.630797 −4438.630570 5/2 8.31

CrIII–PdII −7870.426056 −7870.425737 5/2 11.68

CrIII–CoII −4313.084500 −4313.084500 3 5.09

CrIII–RhII −7618.362167 −7618.361861 3 7.47

CrIII–FeII −4194.030180 −4194.030027 7/2 2.80

CrIII–RuII −7373.977893 −7373.977694 7/2 3.64

CrIII–MnII −4081.347112 −4081.346974 4 2.01

CrIII–TcII −7137.188425 −7137.188211 4 3.13

MoIII–NiII −7371.736998 −7371.736806 5/2 7.04

MoIII–PdII −10803.531705 −10803.531433 5/2 9.97

MoIII–CoII −7246.190992 −7246.190797 3 4.76

металла к другому в процессе образования комп- 
лексов. Чем больше такое перетекание, тем боль-
ше константа обменного взаимодействия меж-
ду ними и магнитные свойства становятся  
более ярко выраженными. Это обстоятельство  
проясняет физический смысл константы обменного 
взаимодействия.
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В нашем недавнем исследовании был продол-
жен поиск пар металлов, обеспечивающих мак-
симальное ферромагнитное обменное взаимодействие  
в комплексах, моделирующих магнитную подрешетку 
бифункциональных материалов [41]. Целью этой  
работы являлось дальнейшее расширение круга  
переходных металлов, которые обеспечивают макси- 
мальное значение J. Для этого мы провели рас- 
четы комплексов типа I и пар металлов, содержа-
щих M1 = Mo; M2 = Mn, Fe, Tc, Ru, Rh и Pd с дитио- 
оксамидным лигандом, который наиболее эф- 
фективен в обеспечении максимального значения J,  
как показано выше. То есть в качестве трехвалент- 
ного металла теперь рассмотрели не Cr, а Mo. 
Расчеты выполнены в том же приближении, что в 
предыдущих работах. Прежней осталась и расчет-
ная процедура. То есть геометрическая структура  
комплексных анионов I рассчитывалась по про- 
грамме GAUSSIAN-03 в приближении B3LYP/LANL2DZ  
с оптимизацией геометрических параметров  

комплекса для максимального значения спиновой  
мультиплетности, отвечающего их основному энерге- 
тическому состоянию. И затем с полученной гео-
метрией в приближении B3LYP/TZV по программе 
ORCA рассчитывалась константа J и СП в данных 
комплексных анионах. 

Рассчитанные в [41] значения константы обмен-
ного взаимодействия J (см−1), энергии комплексов  
в высокоспиновом состоянии (EHS) и состоянии  
с нарушенной симметрией (EBS) (a.u.), а также высо-
коспиновое состояние (Smax) приведены в Табл. 3.

Из табл. 3 видно, что максимальные значе-
ния J имеют место в комплексе с MoIII–PdII. Кроме 
этого значение J увеличивается при переходе от  
FeII к PdII, то есть при движении вдоль периода  
слева направо, аналогично комплексам, рассмо-
тренным в предыдущей работе. Таким образом, для  
4d-металлов ферромагнитные свойства комп- 
лексов I увеличиваются при переходе от FeII к PdII 

без изменения трехвалентного атома 4d-металла.  

Рис. 5. Корреляции в комплексах I с дитиоксамидом L = DiSOx [38]: (a) ρM2 (красная линия)  
и Δρ[M1M2] (голубая линия), (b) константы J (красная линия) и Δρ[M1M2] (голубая линия).

Fig. 5. Correlations in I complexes with dithioxamide L = DiSOx [38]: (a) ρM2 (red line)  
and Δρ[M1M2] (blue line), (b) constants J (red line) and Δρ[M1M2] (blue line).

Рис. 6. Корреляции в комплексах I с оксалатом L = Ox [38]: (a) ρM2 (красная линия)  
и Δρ[M1M2] (голубая линия), (b) константы J (красная линия) и Δρ[M1M2] (голубая линия).

Fig. 6. Correlations in I complexes with oxalate L = Ox [38]: (a) ρM2 (red line)  
and Δρ[M1M2] (blue line), (b) constants J (red line) and Δρ[M1M2] (blue line).

(а) (b)

(а) (b)
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В то же время значения J возрастают и при  
перемещении вдоль подгруппы сверху вниз.  
Можно сказать, что значения константы обменного 
взаимодействия увеличиваются при перемеще-
нии слева направо и сверху вниз по периодической  
таблице. Таким образом, мы определили область  
периодической таблицы Менделеева с максималь- 
ными значениями константы J. Этот вывод может  
быть полезен химикам-синтетикам для выбора ком-
понент при синтезе магнитной подрешетки бифунк- 
циональных материалов.

Анализ распределения СП по Малликену 
на атомах металлов в комплексах по сравне-
нию с изолированными катионами трех- и двух-

Таблица 3. Рассчитанные значения константы обменного взаимодействия J (см-1), энергии комплексов  
в высокоспиновом состоянии (EHS) и состоянии с нарушенной симметрией (EBS) (a.u.) и высокоспиновое состояние 
(Smax) [41].
Table 3. Calculated values of the exchange interaction constant J (cm−1), the energy of complexes in the HS state (EHS)  
and the BS state (EBS) (a.u.), and the HS state (Smax) [41]

[L2M1IIILM2IIL2]
5− EHS EBS Smax J

MoIII–FeII −10157.92816 −10157.92798 7/2 3.27

MoIII–RuII −13337.79223 −13337.79150 7/2 13.34

MoIII–CoII −10276.88462 −10402.53678 3 6.75

MoIII–RhII −13582.18732 −13582.18685 3 11.32

MoIII–NiII −10402.53710 −10402.53678 5/2 11.42

MoIII–PdII −13834.34479 −13834.34432 5/2 17.29

Рис. 7. Корреляция на атомах M1 и M2 в комплексах I по сравнению со SD на изолированных катионах –  
трехвалентном M1 и двухвалентном M2 [41]: (a) ρM2 (красная линия) с суммарным изменением SD Δρ[M1M2] (синяя линия),  

(b) константы J (красная линия) с суммарным изменением SD Δρ[M1M2] (синяя линия).
Fig. 7. Correlation on M1 and M2 atoms in I complexes compared with SD on isolated cations –  

trivalent M1 and divalent M2 [41]: (a) ρM2 (red line) with total change in SD Δρ[M1M2] (blue line),  
(b) constant J (red line) with total change SD Δρ[M1M2] (blue line).

валентным катионом показал наличие кор- 
реляций, аналогичных тем, которые получены  
в предыдущей работе. Наблюдается корреляция  
между ρM2 и Δρ[M1M2], а также соответствие 
Δρ[M1M2] значению J (рис. 7).

Как следствие, сделан вывод, что и здесь  
лиганд играет роль проводника СП при ее  
перераспределении от одного атома металла  
к другому в результате образования комплекса.  
Чем больше такое перераспределение, тем больше  
константа обменного взаимодействия между  
атомами. Этот факт проясняет еще один аспект  
физического смысла константы обменного  
взаимодействия.

(а) (b)
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Таким образом, в наших работах было полу- 
чено наглядное значение физического смысла  
константы обменного взаимодействия – она опре- 
деляет изменение СП на металлах, образую-
щих комплексы рассмотренного типа, при пере- 
ходе от изолированных катионов к ним же  
в составе комплексов. Даны рекомендации  
химикам-синтетикам по подбору компонент при  
проведении синтеза магнитных подрешеток  
бифункциональных материалов.

На протяжении всего периода развития кван- 
товой химии, начиная с ее возникновения как само- 
стоятельной ветви физической химии и квантовой 
механики до настоящего времени, исследования  
российских  ученых находились в русле наиболее  
важных направлений науки, по своему уровню не 
уступали зарубежным исследованиям и продол- 
жают и сейчас пользоваться популярностью. Об 
этом свидетельствуют печатные работы в ведущих  
научных изданиях, а также регулярные приглашения 
к участию в крупных международных форумах. 
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