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Активные  центры,  содержащие  ионы  переходных  металлов,  относятся  к 
комплексным соединениям.  Метод  валентных связей  (ВС)  позволяет  смоделировать 
возникновение  координационной  связи  между  центральным  ионом  и  лигандами  по 
донорно-акцепторному механизму.

Теория  поля  лигандов,  включающая  метод  молекулярных  орбиталей  в 
применении к многоатомным комплексным соединениям и обобщенные представления 
теории кристаллического поля, дает возможность представить электронную структуру 
активного центра.

В  теории  электронного  строения  и  свойств  координационных  соединений 
большое  значение  имеют  представления  о  симметрии,  наиболее  полное  описание 
которых  достигается  с  помощью  математической  теории  групп.  Используя  теорию 
симметрии  и  теорию  групп,  моделируется  стереохимическая  структура  активного 
центра и образование молекулярных орбиталей комплекса [1, 2].

Работа  выполнена  при  поддержке  Министерства  образования  и  науки  РФ  в 
рамках выполнения государственного задания в сфере научной деятельности (задание 
№ 2014/105, проект № 1441).
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