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Кремнийорганические соединения с силоксановыми связями обладают уникальным набором физико-химических свойств. Исследованию силоксановых связей посвящено большое количество научных публикаций на протяжении десятков лет [1]. В настоящей работе изучены особенности межатомных взаимодействий, обеспечивающих связи Si-O-R, где R=CH3, C6H5 в соединениях Si(OCH3)4 и Si(OC6H5)4. Для установления закономерностей формирования электронной структуры исследуемых оксисиланов дополнительно проведены расчеты модельных соединений H3SiOR и молекул SiH4, H2O, CH4, C6H6. Исследование проведено методом теории функционала плотности (ТФП), с использованием данных рентгеновской эмиссионной и фотоэлектронной спектроскопии (ФЭС). Для расчетов использованы: программный комплекс Gaussian-03, функционал B3LYP и расширенный валентно-расщепленный базис 6-311G**.
Получены структуры валентных полос и построены корреляционные энергетические диаграммы исследуемых соединений. Для молекул SiH4, H3SiOC6H5, C6H6, H2O на рисунке 1а приведены корреляционные энергетические диаграммы. 
На рисунке 1б панель 1 сопоставлены ФЭС и диаграмма энергетических уровней Si(OCH3)4, которые находятся в хорошем согласии. Распределения плотностей состояний (РПЭС) различной симметрии, которые представлены на рисунке 1б панели 2-4, показывают степень участия валентных АО Si(s,p,d), O(s,p), C(s,p) при образовании МО в Si(OCH3)4.
Проведенные исследования позволяют установить закономерности формирования электронной структуры сложных кремнийорганических соединений, определить основные типы химических взаимодействий при образовании связей в исследуемых соединениях.
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Рис.1а. Энергетическая корреляционная диаграмма H3SiOC6H5. 

Рис. 1б. Фотоэлектронный спектр [2] и диаграмма орбитальных энергий Si(OCH3)4 панель (1), распределения плотностей электронных состояний различной симметрии Si-s (сплошная линия), Si-p (область выделенная серым цветом), Si-d (область выделенная черным цветом) панель (2), O-s (сплошная линия), O-p (область выделенная серым цветом) панель (3), C-s (сплошная линия), и C-p (область выделенная серым цветом) панель (4).
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