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Y2(MDA)6  Y2(HFA)6,  MDA —  ( 2 3H3), HFA — -

 ( 2 5F6H): , , -

-

 Y2(MDA)6  Y2(HFA)6; -

 Y(MDA)3  Y(HFA)3,

 CF3.

 PC GAMESS [ 8 ]  GAMESS [ 9 ] -

—  (RHF) -

 (  DFT/B3LYP [ 10—12 ] ). 

,  (  —  Y)

[ 13, 14 ],  1s2 (C, O, Y)  2s22p63s23p63d10 (Y). 

 ( s = p)  C, O (31G), (8s8p5d)  [4s4p3d] — Y  [13,14], 

 (31G) —  [ 15 ].  C, O  H -

d- p-  [ 16 ] d = 0,8 (C, O) p = 1,1 (H).

-

,  GAMESS. 

. -

 Y2(HFA)6  DFT/B3LYP -

-

. -

 GAMESS -

. , , , -

-

 ANOCOR [ 17 ].

-  Y(MDA)3,  [ 18 ], 

D3.

Y(MDA)3 . -  Y(HFA)3 -

D3 3. -

, ,  CF3. -

 Y(MDA)3  Y(HFA)3 . 1.

 RHF 

 Y2(MDA)6. -

, ,

 [Y—O—Y] 

.  ( ., , [ 19 ] ), 

: -

 ( . 1, – ).

, -
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 1

1) , (q) (Q)

Y(MDA)3 Y(HFA)3 DFT/B3LYP

Y(HFA)3 Y(MDA)3

C3
4)

D3
2)

D3
3)

a

D3
2)

Re(Y—O) 2,277 2,277 2,263 2,292 2,280

Re(C—O) 1,275 1,274 1,279 1,271 1,282

Re(C—Cr) 1,421 1,420 1,416 1,425 1,424

Re(C—C ) 1,563 1,566 1,561 1,567 1,1185)

Re(Cr—Hr) 1,097 1,099 1,098 1,102

Re(C —Fe) 1,356 1,344 1,356 1,344

Re(C —F) 1,355

1,353

1,360

1,359

1,356

1,353

1,359

1,360

e(OYO) 75,3 75,5 75,5 76,9

e(YOC) 135,2 135,0 135,5 134,5 133,9

e(CCrC) 120,3 120,7 120,6 122,4

e(C CCr) 119,0 116,9 119,1 116,7 117,15)

e(FeC C) 112,4 111,8 112,4 111,8

e(FC C) 109,9

110,3

110,3

110,4

109,9

110,4

110,4

110,2

e(FeC CCr) 2,1 179,8 2,4 180,0

e(FC CFe) 120,4 120,6 120,4 120,6

2 38,9 38,9 41,1 39,0

q(Y) 1,70 1,65 1,68 1,43

q(O) –0,20 –0,19 –0,21 –0,18 –0,24

q(C) –0,27 –0,28 –0,25 –0,29 –0,21

q(Cr) 0,45 0,42 0,44 0,39

q(C ) 0,11 0,15 0,11 0,15 –0,045)

q(Hr) 0,24 0,23 0,23 0,11

q(Fe) –0,09 –0,06 –0,10 –0,06

q(F) –0,09 –0,11 –0,09 –0,11

Q(Y—O) 0,31 0,32 0,32 0,31 0,37

Q(C—O) 1,61 1,62 1,59 1,64 1,57

Q(C—Cr) 1,07 1,12 1,15 1,04 1,16

Q(C—C ) 0,87 0,82 0,88 0,81 0,935)

Q(Cr—Hr) 0,94 0,93 0,94 0,93

Q(C —Fe) 1,13 1,17 1,13 1,17

Q(C —F) 1,12 1,11 1,12 1,11

h 0 18,6 8,7 0

1) :  (Re) — Å;  ( e)  ( e)  —

.; 2  ( .) —  (  Y—O, 

, , C3); q Q — 

 ( );  (h) — / .
2) .
3)  6- .
4)  3- ; ) )

,  Y···Cr.
5) Re(C—H), e(HCCr), q(H), Q(C—H).
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.  RHF -

 Y2(MDA)6.

C1 C2

DFT/B3LYP,

. ,

[Y—O—Y] , -

.

 Y2(HFA)6  RHF -

C1  [Y—O—Y] 

. -

C2  Y···Y. -

R(Y···Y) 7,8 Å ,

 6,4 / .

 DFT/B3LYP 

C1 C2  Y2(HFA)6. -

-

2.

 ( . [ 20 ] 

).

.  Y(MDA)3  Y(HFA)3 -

 [YO6], -

.  (  2 , . . 1) -

, .

 Y(MDA)3  Y(HFA)3

.

 Y(HFA)3 D3 c -

 CF3,  C —Fe  C—Cr ( . 2, ). -

D3,  C —Fe  CF3  C—O, -

3  6-  3- . -

, , , -

 CF3. ,

 CF3 ( . . 1). ,

 (3,1  2,9 / )

 CF3. ,

, , .

 Y(HFA)3

 CF3.

-

 ( . . 1), -

.   Y—O 
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. 2.

 Y(HFA)3 ( )

               Y2(MDA)6  Y2(HFA)6 ( )

, -

. -

Q(C—O)  1, 6  ( . . 1) 

 C—O. , -

R(C—O)  1,28 Å -

,  (1,22) -

 (1,36 Å)  C—O. — r

 ( 1,42 Å)  ( 1,1 )

—

1,40  1,46 Å .

:

,  — .

—  ( 1,56) —F ( 1,35 Å)

,  (1,52 

1,36 Å ). -

: Q( — )  0,8 , Q( —F)  1,1 -

. , . 1 

.

 CF3 , -

.  CF3 -

 –0,13  –0,17 .

 Y(HFA)3  C —Fe, -

 C—Cr. , , ,

Q(Cr···Fe) 0,05 , , , -

 Fe  Cr. , , -

 CF3 .

Y(MDA)3  Y(HFA)3 . 2  3. 

. 4. . 2  3 , ,

Y(HFA)3, , -

. -

, -

- , -

. , , ,

.  Y(HFA)3 -

. ,

, , -

 ( . . 4). ,

, ,

. ,  (  1600 –1,

. . 4)  Y(MDA)3

Y(HFA)3 40 –1.

.  Y2(MDA)6

 RHF,  DFT/B3LYP 1 -

 [Y—O—Y] ( . . 3, ). -

 DFT/B3LYP  RHF, 2

 [Y—O—Y] ( . . 3, )  11,8  10,2 /
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 2

( i,
–1),

( , / ) Y(MDA)3

DFT/B3LYP

i i

 a1  e

3192 r(Cr—Hr) 3191 (31) r(Cr—Hr)

3016 r(C—H) 3015 (84) r(C—H)

1673 r(C—O)+ (HCCr)+r(C—Cr) 3014 (261) r(C—H)

1382 (HCCr)+r(C—O) 1648 (1981) r(C—O)+ (HCCr)+r(C—Cr)

1031 (H) 1527 (251) r(C—Cr)+ (HCCr)

1012 r(C—Cr)+ (HCCr) 1472 (17) r(C—O)+ (CCrHr)+ (HCCr)

900 (CCrHr)+ (YOC) 1378 (415) (HCCr)+r(C—O)

378 r(Y—O)+ (YOC) 1329 (78) (HCCr)+r(C—O)

253 1120 (1) (CCrHr)+r(C—Cr)+r(C—O)

186 (YOC)+r(Y—O)+ (CCrHr) 1031 (0) (H)

51 (OYO) 1010 (37) r(C—Cr)+ (HCCr)

 a2 992 (12) (H)+ (Hr)

3015 (212) r(C—H) 899 (11) (CCrHr)+ (OYO)

1538 (1031) r(C—Cr)+ (HCCr) 802 (49) (Hr)+

1478 (8) r(C—O)+ (CCrHr)+ (HCCr) 482 (22) (OYO)

1337 (203) (HCCr)+r(C—O) 413 (152)

1120 (3) (CCrHr)+r(C—Cr)+r(C—O) 368 (275) r(Y—O)

993 (3) (H)+ (Hr) 265 (12) r(Y—O)

801 (13) (Hr)+ 251 (5)

480 (64) (YOC) 234 (34) (OYO)+ (CCrHr)

408 (14) 150 (17) (OYO)+

290 (18) r(Y—O) 47 (0) (OYO)

114 (4) + (OYO) 34 (1) + (OYO)

44 (1) (OYO)+

.

vib = 11a1+12a2+23e. : r — ;  —  (  OYO — 

 Y—O, ); (X) —  X ;

 —  C—Cr;  —  O···O. 

,

. ,  15 %, .

.  RHF -

 Y2(MDA)6.  Y2(MDA)6 -

 40  70 / . -

 100  180 /  (

DFT/B3LYP).

1 2 . 4, 5. 

 RHF  DFT/B3LYP 

Y2(MDA)6  –78,4  –80,8 / .

 RHF -

  Y2(HFA)6 1 ( . . 3, ).
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 3

( i,
–1), ( ,

/ ) Y(HFA)3

DFT/B3LYP

i i

 a1  e

3251 r(Cr—Hr) 3251 (28) r(Cr—Hr)

1682 r(C—O)+r(C—Cr) 1657 (1783) r(C—O)+r(C—Cr)

1363 r(C—C )+r(C—Cr) 1566 (131) r(C—Cr)+ (CCrHr)+r(C—C )

1220 r(C —Fe) 1478 (213) r(C—O)

1183 r(C —F) 1357 (35) r(C—C )+r(C—Cr)+r(C —F)

1119 r(C —F)+r(C—Cr) 1245 (308) (CCrHr)+r(C—C )+ (FC C)+

+r(C —Fe)+r(C —F)

949 (YOC)+ (CCrHr) 1215 (1743) r(C —Fe)+r(C —F)+ (FC Fe)

732 (C )+ (CF3)+ (FC C)+r(C —F) 1201 (54) r(C —Fe)+r(C —F)+ (FC Fe)

730 (FC C)+ (C )+r(C —F)+r(C —Fe) 1182 (246) r(C —F)

576 (FC Fe)+ (FeC C)+r(Y—O)+r(C —Fe) 1180 (904) r(C —F)

498 (FC Fe) 1142 (88) (CCrHr)+r(C—Cr)+r(C—O)

489 (FC Fe)+r(Y—O)+ (YOC) 1106 (328) r(C —F)+r(C—Cr)+r(C—O)

333 (FeC C)+ (FC C)+ (YOC) 948 (6) (CCrHr)+ (YOC)

259 (FC C)+ + (FC Fe) 879 (131) (Hr)+

244 r(C—C )+ (FC C)+r(C—Cr)+ (CCrHr) 805 (5) r(C —F)+r(C—Cr)+r(C —Fe)

155 (YOC)+r(Y—O) 775 (9) + (C )+ (FC Fe)

100 + (OYO)+ (C ) 731 (2) (C )+ (FC Fe)+ (FC C)

85 (C CCr)+r(Y—O) 728 (44) (FC C)+r(C —F)+r(C —Fe)+ (FeC C)

25 (CF3) 645 (41) (FC C)+ (YOC)+r(C —Fe)

13 (OYO)+ 579 (33) (FC Fe)+ (FeC C)+ (C CCr)

 a2 572 (36) (FC Fe)+r(C —Fe)+r(Y—O)

1568 (566) r(C—Cr)+ (CCrHr) 514 (20) (FC Fe)

1495 (560) r(C—O) 498 (0) (FC Fe)

1248 (1194) (CCrHr)+r(C—C )+r(C —Fe)+r(C —F) 482 (84) (FC Fe)+r(Y—O)+ (YOC)

1208 (420) r(C —Fe)+r(C —F) 455 (1) (FC Fe)+ (C CCr)+ (FeC C)

1177 (147) r(C —F) 345 (10) (YOC)+ (FC C)+r(C—C )

1142 (248) (CCrHr)+r(C—Cr)+r(C—O) 330 (21) (FeC C)+ (FC C)+ (YOC)

879 (30) (Hr)+ 309 (10) (FC C)+

805 (19) r(C —F)+r(C—C )+r(C —Fe) 258 (0) (FC C)+ + (CF3)

775 (1) + (C ) 249 (47) (FC C)+r(Y—O)+ (C CCr)+ (YOC)

645 (158) (FC C)+ (YOC)+r(C —Fe) 243 (26) (YOC)+ (CCrHr)

578 (76) (FC Fe)+ (FeC C)+ (C CCr) 240 (98) r(C—C )+r(Y—O)+ (FC C)

514 (3) (FC Fe) 154 (9) + (OYO)+

457 (2) (FC Fe)+ (C CCr)+ (YOC) 109 (3) (C CCr)+r(Y—O)

347 (9) (YOC)+ (FC C)+r(C—C ) 97 (2) + (C CCr)+r(Y—O)

307 (1) (FC C)+ 93 (0) r(Y—O)+ + (YOC)

253 (2) (FeC C)+r(Y—O)+ (C CCr) 81 (1) (C )+ + (OYO)

153 (3) r(Y—O)+ (C CCr)+ (YOC) 24 (0) (CF3)

129 (2) + +r(Y—O) 19 (0) (FC Fe)+ (C )

73 (0) (C )+ + + (OYO) 14 (0) (OYO)+ +

23 (0) (CF3)+ (C ) 10 (0) (OYO)+

17 (0) (OYO)+

.

vib = 20a1+21a2+41e. . 2; (CF3) —
 CF3.
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. 3.  [Y2O12]

Y2(MDA)6  Y2(HFA)6

1 ( ) 2 ( ).

   ( )

 RHF ( . ) 2

, - , .

 RHF -

135 / .

 Y2(HFA)6

 RHF  –7,9 / .

,

RHF,  DFT/B3LYP -

,  Y2(HFA)6 -

2 ( . . 3, ). -

1 ( . . 3, )

 36,5 / .

Y2(HFA)6  –62,3 / .

 DFT/B3LYP 2

 4

[Y2O12] 1 2

Y2(MDA)6 Y2(HFA)6 DFT/B3LYP

Y2(MDA)6 Y2(HFA)6 Y2(MDA)6 Y2(HFA)6

1

Re(Y —O A) 2,333 2,322 e(O AY O C) 77,7 79,5

Re(Y —O A) 2,310 2,307 e(O AY O C) 88,6 90,9

Re(Y —O B) 2,323 2,317 e(O AY O C) 140,2 70,6

Re(Y —O B) 2,322 2,312 e(O AY O C) 78,1 142,1

Re(Y —O C) 2,333 2,315 e(O DY O C) 65,4 63,1

Re(Y —O C) 2,488 2,661 e(O FY O C) 64,2 63,8

Re(Y —O D) 2,494 2,508 e(O DY O F) 65,2 72,0

Re(Y —O F) 2,545 2,562 e(O DY O C) 69,2 68,8

Re(Y —O D) 2,359 2,419 e(O FY O C) 68,2 70,0

Re(Y —O D) 2,284 2,290 e(O DY O F) 69,8 75,7

Re(Y —O E) 2,295 2,298 e(O DY O D) 75,6 74,1

Re(Y —O E) 2,315 2,277 e(O FY O D) 125,5 90,0

Re(Y —O F) 2,278 2,274 e(O FY O F) 76,2 75,0

Re(Y —O F) 2,390 2,439 e(O FY O D) 81,5 77,9

Re(Y —O C) 2,380 2,370 e(O EY O E) 75,8 73,6

Re(Y ···Y ) 3,765 3,766 e(O EY O C) 84,8 99,1

e(O AY O A) 75,0 73,6 e(O EY O D) 80,1 82,5

e(O BY O B) 76,7 73,7 e(O EY O C) 84,9 98,9

e(O AY O B) 77,3 128,0 e(O EY O F) 79,5 75,8

e(O AY O B) 77,6 137,9 e(Y O CY ) 101,3 96,8

e(O AY O B) 151,9 85,2 e(Y O DY ) 101,7 99,7

e(O AY O B) 101,1 73,3 e(Y O FY ) 99,4 97,7

e(O CY O C) 72,9 70,8
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.  4

2

Re(Y —O A) 2,323 2,338 e(O BY O A) 79,2 86,6

Re(Y —O A) 2,396 2,416 e(O BY O A) 153,5 157,1

Re(Y —O B) 2,287 2,313 e(O CY O C) 76,7 74,1

Re(Y —O B) 2,308 2,272 e(O CY O A) 152,4 149,5

Re(Y —O C) 2,298 2,286 e(O CY O A) 120,9 97,3

Re(Y —O C) 2,300 2,314 e(O CY O A) 84,5 75,5

Re(Y —O A ) 2,427 2,451 e(O CY O A) 82,2 80,3

Re(Y ···Y ) 4,008 3,988 e(O A Y O A) 66,8 69,9

e(O AY O A) 75,4 73,9 e(O A Y O B) 78,2 75,6

e(O BY O B) 76,7 75,8 e(Y O AY ) 112,4 110,0

e(O BY O A) 86,7 75,3 e(Y O AO A Y ) 169,5 –176,3

e(O BY O A) 109,1 109,6

. . 1. 

( / ): Y2(MDA)6 — 0 ( 1), 11,8 ( 2); Y2(HFA)6 — 0 ( 2), 36,5 ( 1).

 5

1  C2

Y2(MDA)6 DFT/B3LYP

A B C D E F A B C

C1 C2

Re(C —O ) 1,271 1,278 1,266 1,295 1,282 1,275 1,267 1,285 1,281

Re(C —O ) 1,282 1,279 1,298 1,274 1,277 1,294 1,307 1,274 1,279

Re(C —Cr) 1,429 1,425 1,435 1,413 1,422 1,428 1,435 1,419 1,423

Re(C —Cr) 1,419 1,423 1,407 1,429 1,427 1,415 1,405 1,429 1,425

Re(C —H ) 1,121 1,120 1,121 1,111 1,119 1,119 1,120 1,119 1,119

Re(Cr—Hr) 1,102 1,102 1,102 1,102 1,102 1,102 1,102 1,102 1,102

Re(C —H ) 1,120 1,120 1,113 1,119 1,119 1,111 1,111 1,120 1,119

e(YO C ) 134,1 130,9 135,5 133,1 134,8 133,7 132,9 132,9 132,9

e(YO C ) 134,5 131,1 130,1 135,4 134,2 130,2 129,2 132,4 132,8

e(C CrC ) 121,8 123,0 123,1 123,1 122,2 123,6 123,7 122,5 122,6

e(O C Cr) 126,6 127,0 126,8 125,9 126,4 126,7 126,6 126,6 126,6

e(O C Cr) 126,7 127,1 126,4 126,6 126,5 126,4 126,7 126,7 126,7

e(O C H ) 116,6 116,5 116,9 116,1 116,4 116,5 116,9 116,3 116,4

e(O C H ) 116,3 116,3 116,3 116,6 116,6 115,7 115,9 116,6 116,5

e(CrC H ) 116,7 116,5 116,4 118,0 117,2 116,8 116,5 117,1 117,0

e(CrC H ) 117,0 116,6 117,3 116,9 117,0 118,0 117,4 116,7 116,8

e(C CrHr) 119,0 118,5 118,5 118,4 118,9 118,3 118,3 118,8 118,7

e(C CrHr) 119,1 118,5 118,2 118,5 118,8 118,0 118,0 118,7 118,7

e(C O YO ) 10,7 20,7 –22,6 5,2 –3,6 18,4 –22,2 14,7 13,7

e(C O YO ) –10,9 –18,9 22,3 –5,7 2,7 –16,9 23,6 –14,3 –13,2

e(CrC O Y) –7,4 –16,6 15,5 –3,3 3,3 –13,7 14,3 –11,0 –10,3

. . 2, .

. 3. . 1.
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1  C2

Y2(HFA)6 DFT/B3LYP

A B C D E F A B C

C1 C2

Re(C —O ) 1,274 1,276 1,258 1,292 1,276 1,264 1,255 1,272 1,275

Re(C —O ) 1,268 1,267 1,295 1,268 1,271 1,290 1,307 1,274 1,271

Re(C —Cr) 1,416 1,414 1,431 1,407 1,416 1,424 1,438 1,421 1,417

Re(C —Cr) 1,422 1,424 1,402 1,425 1,421 1,410 1,395 1,420 1,421

Re(Cr—Hr) 1,096 1,096 1,097 1,098 1,097 1,098 1,097 1,097 1,096

e(YO C ) 135,3 133,7 136,5 123,4 136,0 136,3 132,4 132,6 135,9

e(YO C ) 136,2 133,4 123,0 132,7 137,2 129,5 125,7 134,0 134,9

e(C CrC ) 119,8 119,8 122,6 121,6 119,4 122,3 121,9 120,7 119,8

e(O C Cr) 127,5 127,5 127,3 127,1 127,1 126,7 126,6 127,5 127,2

e(O C Cr) 127,2 127,1 128,2 126,7 126,6 128,4 128,2 127,5 127,3

e(C CrHr) 120,1 120,1 118,8 119,1 120,3 119,0 119,1 119,7 120,1

e(C CrHr) 120,1 120,1 118,6 119,3 120,3 118,6 119,0 119,6 120,1

e(C O YO ) 5,9 19,0 31,3 38,9 –3,6 –15,1 –29,4 14,2 8,6

e(C O YO ) –5,2 –23,7 –32,9 –28,3 4,5 8,2 33,7 –13,5 –8,3

e(CrC O Y) –4,7 –11,2 –20,1 –38,9 2,3 14,5 16,8 –10,9 –6,6

Re(C —C ) 1,562 1,560 1,567 1,566 1,561 1,565 1,567 1,562 1,561

Re(C —C ) 1,563 1,564 1,560 1,564 1,563 1,563 1,557 1,563 1,563

Re(C —Fa ) 1,355 1,355 1,357 1,358 1,355 1,357 1,356 1,355 1,355

Re(C —Fb ) 1,355 1,361 1,352 1,360 1,356 1,351 1,349 1,359 1,357

Re(C —Fc ) 1,360 1,355 1,354 1,343 1,355 1,354 1,356 1,353 1,356

Re(C —Fa ) 1,357 1,359 1,349 1,355 1,357 1,350 1,347 1,357 1,356

Re(C —Fb ) 1,357 1,357 1,355 1,355 1,352 1,358 1,375 1,353 1,354

Re(C —Fc ) 1,353 1,351 1,364 1,352 1,355 1,356 1,349 1,356 1,358

e(C C Fa ) 112,9 113,0 112,4 109,7 112,6 112,2 112,2 112,8 112,7

e(C C Fb ) 110,5 109,8 110,0 110,9 110,0 110,2 110,5 109,8 110,4

e(C C Fc ) 109,9 110,7 110,0 111,8 110,1 109,8 109,4 110,4 110,0

e(C C Fa ) 112,5 112,3 112,9 112,3 112,2 111,8 113,2 112,5 112,7

e(C C Fb ) 110,0 109,6 110,4 109,9 110,7 109,8 110,1 110,4 110,3

e(C C Fc ) 110,4 111,1 109,7 110,0 109,8 111,9 110,4 109,9 110,0

e(O C C ) 113,8 113,8 114,4 117,1 114,0 114,5 115,0 113,8 113,9

e(O C C ) 114,0 114,5 115,4 114,2 114,4 117,5 114,7 113,8 113,9

e(CrC C ) 118,7 118,8 118,3 115,8 119,0 118,8 118,3 118,7 118,9

e(CrC C ) 118,8 118,4 116,4 119,0 119,1 114,0 117,1 118,7 118,7

e(Fa C Fb ) 108,0 107,7 108,0 107,2 107,9 108,1 108,2 107,8 107,9

e(Fa C Fc ) 107,7 107,9 107,9 108,1 108,0 108,0 108,1 108,0 107,9

e(Fa C Fb ) 108,0 107,7 108,2 108,0 108,0 107,9 107,2 107,9 108,0

e(Fa C Fc ) 107,8 107,9 107,7 108,2 107,9 107,9 108,4 107,9 107,8

e(Fa C C Cr) –2,8 5,5 2,3 52,0 –0,1 –6,8 –14,6 1,9 –5,2

e(Fa C C Cr) –1,3 12,4 –25,0 1,6 –6,4 45,9 –22,5 –3,7 1,6

. . 2, .

. 3. . 1.
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 7

( i,
–1) (Ai, / )

 C2 Y2(HFA)6 (DFT/B3LYP )

i Ai i Ai i Ai i Ai i Ai i Ai

3262 7 1210 349 808 3 515 5 269 12 95 2

3258 1 1202 12 807 1 515 1 265 1 92 0

2860 10 1186 256 774 0 500 0 263 9 88 1

1704 1 1183 118 774 1 499 0 253 30 84 0

1681 235 1179 16 765 12 498 0 249 0 81 0

1671 1117 1176 0 735 3 484 0 247 0 72 0

1594 221 1175 24 732 0 478 34 246 1 67 0

1575 25 1160 92 731 0 465 0 243 0 61 1

1572 214 1147 45 730 7 458 2 241 48 41 0

1504 15 1146 21 729 25 455 0 224 10 28 0

1501 286 1140 24 721 0 454 1 201 3 24 0

1473 56 1112 24 655 57 384 3 181 0 24 0

1361 18 1108 107 649 40 353 3 180 0 22 0

1359 18 1087 96 647 17 352 5 170 2 22 0

1346 4 951 4 581 57 334 14 158 0 18 0

1260 170 949 2 580 3 333 0 137 1 18 0

1251 326 945 0 578 0 331 2 132 0 17 0

1251 282 865 3 573 3 314 3 124 0 16 0

1229 17 863 4 572 14 312 1 115 0 16 0

1223 1 862 45 567 0 309 0 109 1 11 0

1221 1191 808 10 515 8 280 1 98 0 9 0

1217 343

B

3289 3 1214 394 808 49 515 16 276 5 101 1

3262 10 1210 774 808 1 515 5 272 7 94 0

3258 21 1204 208 807 16 514 14 263 7 89 2

1699 511 1186 76 775 7 500 1 260 3 89 1

1678 565 1181 99 774 4 499 0 253 9 85 0

1668 339 1177 409 765 0 498 0 250 18 79 2

1595 703 1172 226 735 20 486 2 248 13 74 2

1574 595 1164 596 732 1 477 18 244 2 53 1

1570 210 1158 308 731 2 468 23 243 1 33 0

1504 638 1147 165 730 21 458 2 236 56 27 0

1495 165 1145 187 729 6 456 1 219 21 25 0

1467 486 1139 245 720 16 449 3 204 29 24 0

1361 5 1115 139 654 107 387 64 191 26 22 0

1359 17 1108 148 648 87 354 13 178 4 19 0

1347 66 1082 85 647 75 352 5 171 3 19 0

1260 626 951 1 580 55 336 2 152 4 18 0

1251 985 949 6 579 15 333 0 136 1 16 0

1249 291 944 9 577 67 331 11 125 3 15 0

1226 366 866 117 573 20 313 8 118 0 14 0

1223 356 864 45 571 3 311 4 113 0 11 0

1220 782 863 87 567 9 309 7 105 2
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. 4.

 Y(MDA)3,

Y(HFA)3  Y2(HFA)6;

,

               

1 . 4  6. 

-

 Y2(HFA)6 . 7.

,

 Y2(MDA)6,

 RHF, 

 DFT/B3LYP. -

 Y2(HFA)6 -

:

,

.

,

-

-

1 (  Y2(MDA)6) 2 ( -

 Y2(HFA)6). -

 [Y2O12]

1 2

- -

. - -

 ( . . 1, )

 ( , . . 1, ). 1

, 2 — .

1 -

. , ,  [ 19 ], -

-

.

, . 5  6, , -

(C —O )  (C —O ), (C —Cr)  (C —Cr), (C —C )  (C —C ) . .,

.  C—O, C—Cr  C—C -

 0,052, 0,043  0,010 Å . —F,

F3 ,  0,026 Å.

. -

2,

Y2(HFA)6. , , -

,  C—O, C—Cr, C—C —F

 ( . . 1).

-

 Y2(HFA)6 . 7.  Y2(HFA)6



-  Y2(MDA)6  Y2(HFA)6 869

. 4.  Y(HFA)3  Y2(HFA)6

( . . 4) , -

. , ,

, -

. , , -

, -

, ,

. , -

 [YO6], 

 ( . . 4).

 Y2(HFA)6 -

 ( -  —

- ) [ 5 ]  Y2(HFA)6

Y2(THD)6. ,  [Y2O12]

 Y2(THD)6 [ 5 ] ,  Y2(HFA)6.

 [ 5 ]  Y—O 

.  (0,131 Å) -

 Y —O A ( . . 3, ).  (Y —O A), ,

,  (Y —O A), -

 [ 5 ] -

 (Y —O A)  (Y —O A).

 [ 2 ] , -

 Y2(HFA)6.  [ 2 ] 

 310—365 K 

 (146,4 21 –1 –1)

 = 341 K ,  77,4 12,0 / .

[ 2 ] 

,  77,6 23,3 /

 = 338 K ( ). - ,  [ 2 ] 

, -

.

 DFT/B3LYP -

 Y2(HFA)6  62,3 / . -

rH
0(0) = 56,7 / . rH

0( )  = 341 K  56,6 / . -

rH
0( )  Y(HFA)3

Y2(HFA)6  — 

.

 [ 2 ] ,

21 / . , -

. ,

. , -

, .

-

 (  04-03-32661 ).
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