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Люминесцентные свойства β-дикетонатов дифторида бора определяют актуальность исследований электронной структуры соединений данного класса, которые находят применение в качестве лазерных красителей, органических светодиодов, активных компонентов солнечных коллекторов и других функциональных материалов. Данные методов фотоэлектронной спектроскопии и квантовой химии дают однозначную информацию об электронном строении ацетилацетоната F2BAcac и биядерного дибензоилметаната (F2BDbmS)2  дифторида бора (схема 1).
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Схема. 1. Исследованные соединения.
Сотрудниками лаборатории электронного строения и квантовохимического моделирования ДВФУ ранее получены ультрафиолетовый фотоэлектронный (УФЭ) спектр F2BAcac [1] и рентгеновский фотоэлектронный (РФЭ) спектр (F2BDbmS)2. Выбор расчетного метода основан на успешном применении приближения теории функционала плотности для интерпретации фотоэлектронных спектров хелатов бора [2]. Расчеты велись с помощью пакета программ Firefly 8.1.G с использованием трехпараметрического обменно-корреляционного функционала B3LYP и базисного набора TZVPP.

Для F2BAcac определено влияние комплексообразователя F2B на электронную структуру. Две верхние заполненные молекулярные орбитали (МО) локализованы преимущественно на хелатном цикле. Для третьей и семи последующих орбиталей расчет показал смешивание π- и n-МО хелатного лиганда с орбиталями F 2p. Анализ информации об электронном строении (F2BDbmS)2 показал заметное смешивание атомных орбиталей серы с МО хелатных и бензольных циклов. На основании расчетных результатов интерпретированы УФЭ спектр F2BAcac и РФЭ спектр (F2BDbmS)2.
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