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В настоящей работе для кластеров As16S25n (центральная позиция AsI ) и As19S28n (центральная позиция AsII ) были выполнены исследования особенностей распределения электронной плотности (ЭП) в области квадрупольных ядер мышьяка в аурипигменте As2S3. Расчеты выполнялись для обеих неэквивалентных позиций AsI и AsII. В качестве опоры для оценок градиентов электрических полей на ядрах мышьяка использовались квадрупольные параметры, полученные из соответствующих ЯКР экспериментов. 
По результатам соответствующих расчетов проведены построения карт распределения электронной плотности (ЭП), лапласиана ЭП, функции локализации электронов (ELF), локализованного орбитального локатора (LOL). Выполнен предварительный анализ топологии распределения электронной плотности. 

Установлено, что для всех цепочек связи наблюдается общая изолиния на уровне 0.08е/A3, что позволяет предположить наличие заметного количества электронов в межатомных плоскостях. При этом в межатомных областях весьма высоки значения ELF (~0.7-0.8) и LOL(~0.6-0.7).  
Для всех рассматриваемых комбинаций были выполнены оценки параметров связи. Проведено сравнение с известными критериями связи.

Полученные результаты позволяют сделать выводы, что связь в системе   As2S3 формируется с высокой степенью ковалентности и является многоцентровой.

