Квантово-химический расчет этилацетоацетаталкоксигидроксиалюмоксана, модифицированного хромом
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Органоэлементоксаналюмоксаны состоят из широкого набора олигомерных алюмоксановых и элементоксаналюмоксановых фрагментов [1]. Известно [2], что хром может замещать алюминий в Al(acac)3 с образованием Al0.916Cr0.084(acac)3. Это позволяет предположить, что атом хрома может встраиваться в олигомерную алюмоксановую структуру, не нарушая ее пространственной конфигурации, то есть вполне вероятно существование олигомерных молекул C31H49O18Al4Cr [3].
Целью работы является квантово-химическое моделирование структуры C31H49O18Al4Cr и сравнение с известными в литературе данными по длинам связей Al–O и Cr–O у схожих по структуре соединений и визуализация полученной структуры (Рис. 1).
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[bookmark: _Hlk54610106]Рис. 1. Предложенная на основании ФХИ [3] (а) и полученная моделированием (б) структура олигомерного фрагмента хромсодержащего этилацетоацетатэтоксигидроксиалюмоксана.
Квантово-химическое моделирование структуры проводили в базисе 3-21G в программном комплексе HyperChem. Проведено сравнение рассчитанных длин связей с известными в литературе структурами [4, 5]. Получены следующие результаты:
•	длины связей Al–O лежат в диапазоне значений от 1.6 до 1.9 Ǻ
•	длины связей Cr–O лежат в диапазоне значений от 1.8 до 1.9 Ǻ, не наблюдается значимых отклонений в обеих структурах;
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