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Комплексные соединения дифторида бора с β-дикетонатными лигандами, содержащие у карбонильных атомов углерода ароматические заместители, обладают интенсивной люминесценцией. Зная взаимосвязь электронной структуры данных веществ с их оптическими свойствами, возможно, вести направленный синтез новых люминесцирующих соединений. Метод ультрафиолетовой фотоэлектронной спектроскопии (УФЭС) совместно с квантовохимическими расчетами  дают обширную информацию о природе верхних электронных уровней соединений I-VI.

F2B – OC (R1) - CH  C(R2)O   
I. R1=R2=CH3 
II. R1=CH3,   R2=C6H5
III. R1=CH3, R2= C6H4-C6H5
IV. R1=CH3, R2=С13H9
V. R1= C6H5—CH=CH—C6H5
VI. R1=R2=C6H5
Исследования позволяют изучить взаимодействие π-систем хелатного цикла и заместителей. Спектры получены на спектрографе ЭС-3201 с источником излучения He(I), расчеты  выполнены в приближении ТФП (функционал B3LYP). Изначально использовался  базисный набор Попла 6-311G, далее все было пересчитано в более полном и оптимальном для β-дикетонатов базисе TZVPP [1]. Новые данные качественно отличаются, по сравнению с исследованиями в базисе  6311-G [2,3]. В таблице приведены значения максимумов гауссианов и расчетные энергии (у всех веществ различное значение среднего дефекта кумпанса [4]) для  верхних уровней хелатного и фенильных циклов.
Таблица. Энергии МО Кона-Шема (эВ) и положения максимумов полос гауссианов  для соединений II-V.
	МО
	II
	III
	IV
	V

	
	-εi +< δ2> 
	ЭИg
	-εi +< δ2>
	ЭИg
	-εi +< δ2>
	ЭИg
	-εi +< δ2>
	ЭИg

	b1,( π3 ) 
	9,30
	9,25
	8,81
	8,81
	8,42
	8,29
	8,07
	8,15

	   R
	9,77
	9,80
	9,48
	9,48
	9,15
	9,19
	9,12
	9,10

	
	10,11
	10,13
	9,48
	9,49
	9,31
	9,33
	9,24
	9,34

	
	
	9,76
	9,77
	9,51
	9,55
	9,50
	9,50

	
	
	10,35
	10,35
	10,32
	10,31
	9,83
	9,78

	
	
	
	
	
	
	10,92
	10,80


Для дибензоилметаната дифторида бора (VI)  помимо фотоэлектронных, исследованы  рентгеноэлектронные спектры, что позволило более глубоко изучить валентную зону данного вещества.  Во всех спектрах расчетные энергии хорошо согласуются с экспериментом. 
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