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В настоящее время наблюдается повышенный интерес к неорганическим соединениям на основе кластерных комплексов 
переходных металлов, которые могут быть строительными блоками при целенаправленном синтезе материалов с заданными 
размерными, оптическими и магнитными свойствами. Среди разнообразных типов кластерных соединений особое место 
занимают комплексы, в которых металлокластеры координированы халькогенидными и полихалькогенидными лигандами. 
Изучение характера распределения электронной плотности между атомами комплекса и анализ особенностей электронных 
взаимодействий металл-халькоген необходимы для понимания и прогнозирования их физических и химический свойств. 

Современная рентгеновская спектроскопия является эффективным методом изучения электронного строения различных 
веществ и материалов. Рентгеновские фотоэлектронные, рентгеновские эмиссионные и рентгеновские абсорбционные 
спектры дают информацию об энергетическом положении и парциальном атомном составе занятых и свободных 
молекулярных орбиталей комплексов, а также о распределении электронной плотности.

В настоящей работе проведен комплексный анализ особенностей электронного строения трехъядерных халькогенидных 
комплексов {M3Q4}

4+ и {M3Q7}
4+ (M = Mo, W; Q = S, Se). Экспериментальные данные были сопоставлены с теоретическими 

спектрами, полученными в рамках теории функционала плотности, что позволило определить изменения электронного 
строения трехъядерных комплексов в зависимости от природы терминальных лигандов.
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