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С  помощью квантово-химических расчетов в  пакете GAMESS Interfase с  использованием метода 
HF 6-31G++ была охарактеризована структура полиядерных гидроксокомплексов алюминия, главным 
образом геометрия их молекул и специфические внутриструктурные связи [15]. Показано, что моно- 
и полиядерные комплексы с невысокой молекулярной массой Al(OH)3, Al2O(OH)4, Al3O2(OH)5 (рис. 4) 
имеют плоскую форму. С  увеличением молекулярной массы Al3O2(OH)5 и Al7O6(OH)9 наблюдается 
переход от уплощенной формы к спиралеподобной. При этом во внутреннем пространстве структуры 
появляются полости, диаметр которых может достигать 5 Å.

Также был проведен квантово-химический расчет гидратированных моно- и  полиядерных 
гидроксокомплексов алюминия (рис. 5). Такие комплексы могут входить в состав продуктов гидролиза 
различных коагулянтов, в том числе высокоосновных полигидроксохлоридов алюминия, таких как Б50. 

Рис. 4. Структуры моно- и полиядерных гидроксокомплексов алюминия
Fig. 4. Structures of mono- and polynuclear aluminum hydroxocomplexes


