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Среди малоизученных объектов химии атмосферы и нанокластеров являются комплексы кислорода с атомами металлов. Закономерности свойств трехатомных оксокомплексов MO2 могут быть использованы при объяснении атмосферных явлений, создании новых материалов и устройств спинтроники, в частности газовых сенсоров. 
В результате квантовохимических расчетов трехатомных оксокомплексов MO2 (где M = Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu) в основном и возбужденных состояниях построены корреляционные диаграммы зависимостей длин связи O-O, фундаментальных частот валентного колебания O-O, спиновой плотности на фрагменте O-O и дипольных моментов в оксокомплексах от порядкового номера атома 3d-металла. Методом TDDFT/UB3LYP/6-311++G(2d) рассчитана плотность электронных состояний диоксидов и оксокомплексов с энергией возбуждения до 5 эВ, которая может служить одним из факторов оценки электропроводящих свойств оксокомплексов. Наряду с расчетом энергетических барьеров, проведена оценка эффекта туннелирования атомов кислорода в процессе изомеризации оксокомплексов в диоксид. Полученные значения коэффициента прозрачности и вероятности туннелирования позволили интерпретировать существующие экспериментальные данные об устойчивости оксокомплексов в криоматрицах. 
Впервые выявлена зависимость спиновой плотности на атомах кислорода в основном равновесном состоянии оксокомплексов от их энергии диссоциации на фрагменты M + O2.
Корреляционные диаграммы построены на основе метода DFT в базисе 6-311++G(2d) с использованием функционалов (B3LYP, BLYP, TPSSh) .  
