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���������� ��������������� ��������� � ������! �"#����$����!� �%&'��%� 1-��(���-
)������&����-1,3 ��(�&���� )&�� (1) (C10H7COCHCOCH3BF2). �&�����! �&�������� 1 
����&%��! % ��������� % )���&����!� ��&��� �� ���� �-������9-%���#&��'��%�'. ��&-
)���&��;" ��������! 1 �%������ (��9#��� �� ���!��< �&�����< #&�����, �-�����#! �&-
�&�!< �����%�"� % �…�-%���#&��'��%��< �������&9& ����: ��(���…��(��� (�9&�&%�—
9&�&%��) � ��(���…<���� (�9&�&%�—<%&���). ����!� %��#������=���&' �"#����$���-
�&' ������&��&��� � �%���&%&-<�#������� ������! �%������;��%�"� & �&#, ��& % ���-
������< � �&�$������&%���!< ����%&��< 1 ����������� &��� ��������� >���#���, �&&�-
%����%�"?�� ������!%���" �9&�&%�—<%&���. 
 
� & * % � � + �  / & " � 4: �-�����&���! ��(�&���� )&��, 1-��(���)������&����-1,3 ��-
(�&���� )&��, ��������������� ���������, >���#��!, �"#����$��$��. 

 
@ �&������� %��#� ��� ������&%���� �����#&��������!< �����# �������;�&� %��#���� 

���%������ �-������9-%���#&��'��%�� [ 1, 2 ]. � �&��� ������ ��A������ ��������&% ��� ��#� 
%���#&��'��%�� �& ���� �—�-������9�, ��� � �< �����%����&��; �%��"��� &��&�����;�& ���-
)!#� (0—50 ��A/#&�;) [ 3 ]. 	�# �� #���� �—�-������9-%���#&��'��%�� %�A�! ��� (&�#��&-
%���� �����#&��������&' ��<�������! ��������&% ��&#��������< �&�������'. @ �%&" &��-
���;, �����#&���������� ��<�������� &�9��������< #&��������!< ��������&% &���!%��� ��-
?���%���&� %������ �� ��������;�&-�"#����$����!� �%&'��%�, % �����&��� �� (&�#��&%���� 
����>���#���!< �&��&���' [ 4 ]. 

�-�����&���! ��(�&���� )&�� &)����"� �������%�&' �"#����$��$��' ��� % ����%&��<, 
��� � % ���������< [ 5 ]. @ ����!��?�< ��)&��< [ 6, 7 ] ��#� �����& ������&%���� %���#&�%��� 
����&�! �"#����$��$�� � �������������&9& ���&���� �-�����&���&% ��(�&���� )&��. ������ 
��)&�� �&�%�?��� ������&%���" %���#&�%��� �������������&9& ���&���� � �"#����$����!< 
�%&'��% 1-��(���)������&����-1,3 ��(�&���� )&�� (1). 
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�&�������� 1 �&�����& �& #��&���� [ 8 ] #��&�&# �%&'�&9& �$����&%���� ��(������ ��-
����!# ��9�����&# � 9��&&)����!# ���(�&���&# )&�� �& �<�#�: 
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�������! �&�������� ���9&�&%���! ����# ���������������$�� �� �$��&�������: 0,8 9 %�-
?���%� 1 ��� ��9��%���� ����%&��"� % 11 #� �$��&�������, ����# &���%��"� &��!%��; �& �&#-
����&' ��#�������!. @!��%=�� ��������! (��;���"� �� (��;��� R&���, ��&#!%�"� �$��&-
������&# � ��=�� �� %&���<�.  

������! �"#����$��$�� ��� 300 K ��9������&%��� �� ������&#���� ���-1. 
������� ��-
��<���� �"#����$��$�� ��#����� �� ������&# ���&�������&# ������&(��&��#���� FluoTime 
200 (PicoQuant).  

��� ����9��&���������&9& ������&%���� &�)����� ���)&��� �&%��=���!� #&�&��������! 
������%���&' &9����� � ��&)<&��#&' %������!. Q&������!� &)���$! �&�%��9��� ���%���&#� 
����9��&���������&#� ������&%���". @!)&� &����&%��� �� #&�&��������� � ������=�' �<&-
��#&��;" ����9���;�!< �������%�&���' >�%�%������!< �& ��##����� ��(���$�&��!< &���-
A���'. Q&��&� ����9��&���������&� ������&%���� ��&%����& % �����#� SMART-1000 CCD 
(��#! Bruker ��� ��#�������� 293(2) K. �)&� >������#�����;�!< ����!< ��&%���� ���#� 
9�����#� �& 906, 906 � 906 ����&% ��� ��������< �9�&% � = 0, 90 � 180� �&&�%����%���& �-���-
���&%����# � =�9&# 0,2� � >���&��$��' �& 20 � �� ��A�!' ����. ��������&%���� ����!<, ��&�-
����� ����#���&% >��#������&' ���'�� � �������� ����9���;�!< �������%�&���' % #&���� 
���������!< �#������ ��&%����& �& ��&9��##�# [ 9 ]. �&���; ��������! &��������� ���#!# 
#��&�&# � �&�����"?�# ��&������# ��
 �&��$�&��!< � ����&%!< ����#���&% % ����&��&�-
�&# ���)��A���� ��� %��< ��%&�&�&��!< ��&#&% �& ��&9��##�# [ 10 ]. Q&�&A���� ��&#&% %&-
�&�&�� <&�&=& %!�%����; �� �������< >�����&��&' ��&��&���, &����& ����$�����;�&' �&%��-
�! �� &���������, � ��� ���;��'=�' ��)&�! ���&�;�&%��! �������!� ����!�, ��&�����!� �& 
#&���� �����������. 
�������&<�#������� ��(&�#�$�� ���&���&%��� % 
�#)���A���' )��� 
���������!< ����!< �&� �&#��&# CCDC 721686, &����� #&A�� )!�; �%&)&��& �&������ �& ��- 
 

	 � ) � � $ �  1  

$�	������"��%	&!��	! ����'!, ������!�	��	�	 �	%���(	����"� )���!�	�!���  
	 �����!��' ���&�!�	� �������� ��!�	�!�	� 1 

`#���������� (&�#��� C14H11BF2O2 
�&���������� #���� 260,04 
���������, ����� %&��!, Å 0,71073 
Q�&�������%����� 9����� P2(1)/� 
a, b, c, Å  8,688(1),  10,471(2),  13,658(2) 
�, 9���. 104,962(3) 
V, Å3;  Z 1200,1(3);  4 
dx, 9/�#3 1,439  
�, ##–1 0,114  
F (000) 536 
���#�� ���������, ## 0,21	0,18	0,17 
�)����; �)&�� ����!< �& 
, 9���. 2,43—24,82 
�����%��! ������&% &���A���' –7 � h � 8,  –10 � k � 10,  –13 � l � 13 
��#��. / ����%��. &���A���' 4362 / 1262 [R(int) = 0,0394] 

&#������&��;, % 100,0  
���&� ��&������  ��
 �& F 2 
S 1,055 
R-(���&�! �& I > 2�(I ) R1 = 0,0362,  wR2 = 0,0864 
R-(���&�! �& %��# &���A����# R1 = 0,0559,  wR2 = 0,0944 

&>((�$���� >������$�� 0,0021(15) 
�����&���� >�����&���� ��&��&��; (max / min), e/Å–3 0,131 / –0,130  
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	 � ) � � $ �  2  

�!�����'! ��	�' ���*!� (Å) ��!�	�!�	� 1 

�%��; d  �%��; d  �%��; d  

B—O(2)  1,477(4) O(1)—C(3) 1,302(3) C(2)—C(3) 1,365(4) 
B—O(1) 1,482(4) O(2)—C(1) 1,303(3) C(2)—C(1) 1,377(4) 

    C(1)—C(5) 1,463(4) 
 
��&�� �� �����"?�# ��������-��'��: www.ccdc.cam.ac.uk/data_request/cif. ���&%�!� �������-
�&9��(������� ����#���! ��������#!< &)���$&%, <������������� ����9��&%��&9& ��(���$�-
&��&9& >������#���� � ������ ��&������ ���������!< #&����' #��&�&# ���#��;=�< �%����-
�&% ���%����! % ��)�. 1, ���&�&�!� #�A��&#�!� �����&���� — % ��)�. 2. ��������� #&����� 1 
� ����&�&A���� �< % >��#������&' ���'�� ���%����! �� ���. 1 � 2 �&&�%����%���&.  


%���&%&-<�#������� ������! ��&%����! � ���&�;�&%����# ��&9��##�&9& �&#������ 
GAMESS [ 11 ]. ������ �&��&' >���9�� � ���&�;�&9& #&#���� &���&��!< #&����� 1 )!� %!-
�&���� % ��#��< ��Q #��&�&# �
L (&9��������&9& 
�����—L&�� ��#&�&9���&%���&9& �&��) 
% )�����< 3-21G, 6-31G, 6-311G, � ���A� #��&�&# (���$�&���� �&���;�&' ��&��&��� B3LYP  
% )�����< 6-31G, 6-311G. 
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���&%� ��&#�&' ��������! ��������&% ��������#&9& �&�������� �&���%��"� &)&�&)���-
�!� #&�����! 1 (�#. ���. 1). 
�������&9��(������ ����%���#�� #&������, ���#�&A����� )��-
A�'=�# $����&# ��##����� � �������$��' % �����%����� [100], %!�����%��� )���&����!�  
% �����%����� ��������&9��(�����&' &�� � ��&��� ��������;�& &�������&%���!< #&�����. 
���#�&A����� ��&��&��;" ��&�;��?�9& &���A���� � ����� ��&��� ��������;�� ��<&��&',  
� ��&��&��� #&����� % ��' &�������&%��! &��&�����;�& ��<&��!< �&� �9�&# 72,79(0,03)�.  
@ ���<#���!' ������ )���&����!� ��&��� #&����� &)}������! ����#�?���%���& %��-���-
%���;�&%!# %���#&��'��%��#. 

@ #&������ 1 �%��� C—� � C—� )&��&���A�?�9& $���� �&����& %!�&%���! (�#. ��)�. 2) 
����&9���& ���9�# �-�����&����# ��(�&���� )&�� [ 2, 3, 12, 13 ], ��& �%������ ������%��# ��- 
 

       
 

 

�	�. 1 (��!��). �&��������&� ���&���� 
C10H7COCHCOCH3BF2 (1) 

 
�	�. 2 (������). 
������������&� ���&���� 1
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�	�. 3. ������! �"#����$��$�� ����%&�&% 1 % <�&��-
��&# #�������: 1 (
 10–5 �), 2 (
 10–3 �), 3 (
 0,04 �, 
���!?���!' ����%&�), 4—6 — %��#������=���!� 
������! �"#����$��$�� ����%&�� (
 0,04 �) 0,3, 1,6,  
      5,7 ��; 7 — ������ �"#����$��$�� ��������&% 1 

 
�&������$�� >�����&��&' ��&��&��� <�����&9& 
$���� �—C—C—C—�. �%��; �(1)—�(5) ��&��-
�&����� (����� 1,46 Å), ��& �%������ ������%��# 
���;�&9& �&���A���� #�A�� ��(���;�&' �-���-
��#&' � �-�����#&' <�����&9& $����. �&������ 1 
��&���� (%!<&� ��&#&% � �� ��&��&��� &� 0,01 �& 
0,05 Å) (�#. ���. 1), �� ��&��&��� #&�����! %!<&-
��� �&�;�& ��&# )&�� �� 0,157 Å � ��&#! (�&��. 

�&�����! �&�������� 1 ����&%��! % ��������� % )���&����!� ��&��� �� ���� �-������9-
%���#&��'��%�' (�#. ���. 2). ��&)���&��;" >��< ��&�&� �%������ (��9#��� �� ���!��< �&���-
��< #&�����, �-�����#! �&�&�!< �����%�"� % �…�-%���#&��'��%��< �������&9& ����: ��(-
���…��(��� (�9&�&%�—9&�&%��) � ��(���…<���� (�9&�&%�—<%&���). Q�� ������!%���� �9&�&-
%�—9&�&%�� #�A#&��������&� �����&���� �&�&�� ��##! %��-���-%���;�&%!< ������&% ��� 
��&#&% �9���&�� % sp2-9�)������$�� � �&���%���� 3,34 Å. Q�� ������!%���� �9&�&%�—<%&��� 
#�A#&��������&� �����&���� — 3,47 Å. 

���������;�&' ����&' ��<�������! ��������� 1 &� ���� ������&%���!< ����� )���&���$�-
�&���&% ��(�&���� )&�� �%������ �������&-��&�&���� ����&%�� � )&�;=&' ���&������$��' 
72,79(0,03)� ����&�&A���� #&����� �&�����< ��&�&� �& &��&=���" ���9 � ���9�. ��A�� #&��-
����#� �&�����< ��&�&� ��)�"��"��� )�(������!� �%��� F…H � �…�, &������!� ��� �&#-
�����&% ��(�&���� )&�� % ��)&�� [ 14 ]. 


�������! �&�������� 1 &)����"� �����&' �"#����$��$��' (#����#�# �&�&�! �"#����-
$��$�� 525 �#), % �& A� %��#� �"#����$��$�� ���)�%����!< ����%&�&% ���&-9&��)�� (452 �#). 
	��&� �������� % �&�&A���� #����#�#&% ������&% �"#����$��$�� ��)�"������ % ������ ���-
����!< >#����&��!< $����&% ��������&% � ����%&�&%.  


�� �&�����& %!=�, % ��������� 1 �������"��� ���&%�� ��� &)���&%���� >���#��&% — (&-
�&%&�)�A����!< ��#��&% (�#. ���. 2). 
�� ��%����&, ��� (&�#��&%���� ����>���#���!< #��� 
�����&���� #�A�� �&�������!#� #&������#� �&�A�! �&���%���; 3,5—3,7 Å [ 15 ]. @ ������ 1 
�������"��� �%� ���� ������!%���� �-�����# �&�����< #&�����, % >�&' �%��� %����� ���&�&-
#���!' %&��&�: )���� �� % >�&# ������ ��)�"���;�� � �%� ���� >���#��&% ��� �"#����$���-
�!' $���� )���� �#��; )&��� ��&A�&� ���&����? ��� &�%��� �� >�&� %&��&� )!�& ��&%����& 
���%�����;�&� ������&%���� �"#����$��$�� � �������� �"#����$��$�� ����%&�&% �������&' 
�&�$�����$�� (10–5—0,04 �) � ��������&%.  

L��&���$��$�� &���&��!< #&����� (����%&� 
 = 10–5 �) <�������������� #����#�#&# 
452 �# � %��#���# A���� 9,3 ��. Q�� �&%!=���� �&�$�����$�� �& 
 = 10–3 � ��&��<&��� ��-
)&�;=&� )��&<�&#�&� �#�?���� #����#�#� �&�&�! �"#����$��$�� (�� 4 �#) �� ���� >((���� 
��#&�&9�&?����. ��� ���!?���&9& ����%&�� 1 (
 = 0,04 �) <������� ������� �"#����$��$�� 
��#�������: #����#�# ������� �#�?����� �& 470 �# � �&�%������ =��&�&� �����&%&��&%&� 
����& 540 �#. ���&�&# %��#������=���&' ������&��&��� �����&%���&, ��& ��� %&�)�A����� 
#&����� 1 % ���!?���&# ����%&�� ��)�"��"��� �%� >#����&��!< $����� (���. 3, ������! 4—6): 
����� �&��� %&�)�A����� ����#�?���%���& �"#����$���"� &���&��!� #&�����! (460 �#),  
� �������# %��#��� (6 �� �&��� %&�)�A����� #&�����!) ������ �&�&�� >���#���&' �"#����-
$��$�� (520 �#). 
������� ����<���� �"#����$��$�� ��� ���!?���&9& ����%&��, % &������ &� 
���)�%����!<, �%�<>���&���$���;��: ��� 460 �# 
1 = 19,3 �� (50 %); 
2 = 8,5 �� (50 %); ��� 
530 �# 
1 = 20,8 �� (85 %); 
1 = 9,0 �� (15 %). ��� ��������� �������� ����<���� #&�&>���&���- 
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�	�. 4. ���&���� ��#��&%, &�%���"?�< �%�# ����# ����&�&A���� �&�����< #&����� % �������������&'  
             ��=���� 1. �������#� �&�����! %���&�! ���&�;�&9& #&#���� �&&�%����%�"?�9& #&�&#��� 

 
$���;�� (
 = 21,7 �� � � = 530 �#). `�& ����!%��� �� ��?���%&%���� % �&�$������&%���!< ���-
�%&��< � ���������< >���#���!< $����&% )����&9& ���&����. 

Q�� ������&%���� ��������&% 1 #��&�&# %��#������=���&' ������&��&��� &)����A��&, 
��& &��&%��#���& % ��������� ��)�"��"��� �%� ��&$���� � ����!# %��#���# A���� (������  
� �������# %��#��� �� ��#�������, � ���%�� ����<���� ��?���%���& ��%���� &� ����! %&��!). 
�& 510 �# % �"#����$��$�" ��������� %�&��� %���� �& 6 % �"#����$��$�� &���&��!< #&��-
��� � 
 = 7,8 ��, � % )&��� �����&%&��&%&' &)����� �������� ����<���� ����&%���� #&�&>���&-
���$���;�&' (�&�;�& >���#����� (��&���$��$��). ���!' %���� �"#����$��$�� &���&��!< 
#&����� % �"#����$��$�" ��������� �&�%&���� �����&�&A��;, ��& >�& �"#����$��$�� #&��-
��� ��<&��?�<�� �� 9����< ���������. � %����� ��������� ��?���%��� �&�;�& &��� ��� �"#�-
���$���"?�< >���#���!< $����&%. 

��'��%����;�&, ��� )!�& �&�����& ����� [ 16 ], �&�������� 1 &)������ ���#���&-��%���#&' 
(��&���$��$��' (��� �#��;=���� ���#��� ��������� ��&��<&��� 9���&<�&#�&� �#�?���� 
������� �"#����$��$��). �&A�& �����&�&A��;, ��& � �&��&# �&%��<�&��� ��������� ��� ��-
#��;����� ������ �&������%& &���&��!< #&����� (���&��!< ��&�&��!< (��9#���&%), ��&  
� ���%&��� � 9���&<�&#�&#� �#�?���" ������� �"#����$��$��. 

��� %!�%����� �&�� �-������9-%���#&��'��%�� % (&�#��&%���� ����>���#���!< #���  
% ���������< 1 )!�� ��&%����! �%���&%&-<�#������� ������! ��#��&%, &�%���"?�< �%�# ��-
��# ����&�&A���� �&�����< #&����� % 1 (���. 4).  

�&������ 1 �%������ ���;�&�&����&', %���&� ���&�;�&9& #&#���� ����������� �&�����&-
%�� % ��&��&��� #&�����! (��)�. 3). ���&�;�!' #&#��� �������!%��#!< #&����' ��#��&% ��-
%�� ���", ��� ��� ������������;�!� ���&�;�!� #&#���! #&�&#��&% %���#�& �&#�������"���. 
����&%����;�&, �� %��9& �&#������ �-������9-%���#&��'��%�' [ 17 ] % ��#���< ���)&��� �����-
#!#� )���� ���! ���&�;-���&�;�&9& �����A���� � ���! &������%����. I!�� ���������! 
>���9�� &)���&%���� ��#��&% (��)�. 4), &����� %���&, ��& &)���&%���� ��#��� �9&�&%�—<%&���  
 

>���9�������� )&��� %!9&��& % ���%��-
��� � ��#��&# �9&�&%�—9&�&%��. 	���# 
&)���&#, �A� % &��&%�&# �&��&���� % ��-
#��� �9&�&%�—9&�&%�� ��������;��" 
�&�; �9��"� ���! &������%����, ��& ��-
���� ��%&�#&A�!# �)��A���� #&�����  
% %&�)�A����&# �&��&����. � ���9&' 
��&�&�! )&�;=�� #�A��&��&���&� ���-
��&���� % ��#��� �9&�&%�—<%&��� �� 
��������%��� �)��A���" #&����� % ��&-
$���� (&�#��&%���� >���#���. 
 

	 � ) � � $ �  3

���&!� ������ )�!�"		 	 �	������"� ���!��� ���!���' 1 

���&� ������� �������� �&��&'  
>���9��, ��. ��. 

Q&��!' ���&�;�!' 
#&#���, � 

3-21G –904,888303 9,37 
6-31G –909,550345 9,99 

6-311G –909,765204 9,93 
B3LYP/6-31G  –914,857685 8,85 
B3LYP/6-311G –915,107100 9,03 
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	 � ) � � $ �  4  

���&!� ������ )�!�"		 �	�!���, �#��*�����'� ���!�����	 1 

���&� ������� Q&���� >���9�� 
��#���, ��. ��. 

Q&���� ��%&�����  
>���9�� #&�&#���, ��. ��. 

`���9�� &)���&%����  
��#���, ��. ��. 

�M&�&%�—<%&��� 
3-21G –1809,78818 –1809,77661 –0,01158 
6-31G –1819,10688 –1819,10069 –0,00619 
6-311G –1819,53535 –1819,53041 –0,00494 

B3LYP/6-31G –1829,72212 –1829,71537 –0,00675 

�M&�&%�—9&�&%�� 
3-21G –1809,78174 –1809,77661 –0,00514 
6-31G –1819,10068 –1819,10069   1,4E–05 
6-311G –1819,52836 –1819,53041   0,00205 

B3LYP/6-31G –1829,71874 –1829,71537 –0,00337 
 

	���# &)���&#, ���������!� � �"#����$����!� ����!�, � ���A� �%���&%&-<�#������� 
������! �%������;��%�"� & �&#, ��& % ���������< � �&�$������&%���!< ����%&��< 1 ���������-
�� &��� ��������� >���#���, �&&�%����%�"?�� ������!%���" �9&�&%�—<%&���. 

 
��)&�� %!�&����� ��� (�����&%&' �&����A�� �&���'��&9& (&��� (����#�����;�!< ��-

����&%���' (��&��� � 07-03-00761). 
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