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Халькогенидные комплексы, содержащие октаэдрические кластерные фрагменты 
M6Q8L6 (Q=S, Se, Te), являются типичными представителями для переходных 
металлов, как молибден и рений. Недавно были получены шестиядерные 
халькоцианидные кластерные соединения молибдена K6[Mo6Q8(CN)6] и 
K7[Mo6Q8(CN)6], где Q= Se и S и М4[Re6Q8(CN)6] и М3[Re6Q8(CN)6],  M = [Bu4N]+ для 
Q = S; Se, и М = [Ph4P]+ для Q = Te. Макроскопически данные соединения 
различаются различной окраской и  магнитными свойствами соединений с четным и 
нечетным числом электронов. Кроме этого, диамагнитные комплексы рения 
характеризуются люминесцентными свойствами. Можно полагать, что наблюдаемые 
различия обусловлены характером заполнения верхних заполненных (HOMO) и 
нижних вакантных (LUMO) электронных уровней в рассматриваемых кластерных 
комплексах. 

 В настоящей работе изучены электронные спектры поглощения видимого и 
ультрафиолетового диапазонов для растворов М4[Re6Q8(CN)6] и М3[Re6Q8(CN)6] в 
диметилформамиде, где M = [Bu4N]+ для Q = S; Se, и М = [Ph4P]+ для Q = Te. 
Теоретический анализ полученных электронных спектров в модельных анионах 
[Re6Q8(CN)6]4– и [Re6Q8(CN)6]3– проведен в рамках теории функционала плотности 
при использовании программного комплекса ADF 2000. Показано, что 
одноэлектронное окисление комплексов [Re6Q8(CN)6]4– –  [e]- → [Re6Q8(CN)6]3–

приводит к появлению полос поглощения в длинноволновой области, которые 
объясняются существованием метастабильного состояния   кластерных  комплексов 
рения. 
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