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���������� ������������ � ���������!����� ��������� "���"��#���$���%& �'�����'�-
������( ��)������ *���: 2,2-��)���-5-&���-4,6-�������-1,3,2-������*����� (1) � 2,2-
��)���-5-*���-4,6-�������-1,3,2-������*����� (2). 0 �*��& ����������& ��$���(��� 
#������� ��;������������ (#������<��(�� ��;�� ������� )���� � ������� �"������ 
&������"� '����, � ���;� ��;�� ������� )���� � #������������. ��� �*=������� (%�(-
����%& #�������������< �����(�� ������� ����!����� ������������� #�����( ( �����-
��(���%& &�����&.  
 
� / 0 ' # � 3 #  � / � � !: �-���������% ��)������ *���, &����'�����'������, *����'����-
�'������, ���������!����� ���������, ������������� #�����(. 

 
0 ������$�� (���� ( ���������� ������� �������� *��>?�"� ����!���(� �-����������%& 

���������( ��)������ *���. �������(��% &����%, �����;�$�� ��#��!�%� #���������� ���  
�-�"������%& �����&: F2B(acacH) [ 1 ] (�����, �����), F2B(bzacH) [ 2 ] (�����, )����), 
F2B(dbmH) [ 3 ] ()����, )����). ������% ��������%, �����;�$�� #���������� ��� '������>-
��� ����� �"������ &������"� '���� (�-�"�����). 0 ��!���(� #����������< ( A��& ���������& 
*%�� �����>#�(��% "�������(�� �����(, ���������%� � &�����%� '����� !���# ���� �"������, 
��� ���(���, ����>�%� "����% [ 4 ] ��� '���%, ����������(���%� � &�����%� '����� [ 5 ]. �# 
���������(, ( �����%& � *����&�����%� '����� �(�#�� ���"������%< #���������>, *%�� ��-
�����(��% ���>�� ���������;�$�� ����#(���%�. 0 ��*��� [ 6 ] ������� �������� F2B(acacSPh). 

�������%, ( �����%& � &�����%� '����� ��������% *���� ���;�%� ���������;�$��, *%�� 
�������(��% ( ��*��� [ 7 ]. �������� "���"��#���$���%& ����������( ��)������ *��� �� ��& 
��� ������� �� *%��. 

��;�� �������>, !�� ( ���� �-����������( �������( "���"��#���$���%� ����#(���%� 
���;� ��������> �!��> ���� (�������. ���*���� ����� *%�� �������(��% �'�����'������% 
������: �������� Cl-, Br- � I-#���$���%& ���������( *%�� ������� 0.D. �����(�< � ��. [ 8, 9 ]. 
0 ��*���& [ 10 ] � [ 11 ] ���������� �������� Cu(acacCl)2 � Ru(acacBr)3. 
���� ��"�, ( ���������� 
���G��� ���*$����, ���(�$���%� �������G ���������(, �����;�$�& &���- ��� *����'����-
�'�������%� )��"����%, ��������, ������%� �������&���(*���)�'�����'������% &���� [ 12, 
13 ]. 

0 �(��< ��*��� �% ���(��� ����"�������������� � ���!����� �������(���� F2B(acacCl) (1) 
� F2B(acacBr) (2) � �����������, � ����� �#�������� ( �������� &������"� '���� � �����(�� 
������� ���(���� ((������ ����� "���"��� � '������>���� ����� �"������ �'�����'������� 
��)������ *���. 
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K���!���� ���������< 1 � 2 ������� ( ��*��� [ 14 ]. 
����"���(���� A����������% (%������% �� ��)���������� BRUKER SMART 1000 CCD 

(MoK�-�#��!����, "��)���(%< ����&�������). �*�� ����%& ���(���� ( �*����� �����)��% �� 
����������< �������� [ 15 ] ��� ���������� ��������—�������� 45 ��. K�"��$���� ����"���(-
���& ��!�< ( �*��#'� �!���� �� A�(�(������%� ����;����� ��� 1 � �� �������� "����< ����-
��������� ��� 2. 

��������% ���������% ����%� ������� � ���!���% ������� ������>?�& �(������(  
( ���#�������� ���*��;���� ��(�������%& �����(. K���;���� �����( (������� ����!����% 
"�������!���� � (��G!��% ( ���!����� ( ������ ����#������. 
��������&���!����� ��)����-
'�� �� �������(���%� ���������� ��������(��� ( 
��*���;���< *��� ���������%& ����%& 
��� �������� CCDC 842878 � 842879, ������ ��;�� *%�> �(�*���� ����!��� �� #������ �� 
��������-��<��: www.ccdc.cam.ac.uk/products/csd/faqs. 
 

	 � * � � ' �  1  
%	�������$	������
�� ������, #�	����	� ���	�
&�����$� '
�#�	������ � ��������� ��	�
��	  

���������� 1 � 2 

���������� 
K������� 

1 2 

Z������ C5H6BClF2O2 C5H6BBrF2O2 
������������ ����� 182,36 226,82 
	����������, K 173(1)  173(1) 
����� (���%, Å ��K� (0,71073) ��K� (0,71073) 
���"���� ����������� ����������� 
K���������(����� "����� P21 P21 
K�������% A����������< �!�<��  

a, b, c, Å;  �, "���. 
6,8205(14), 7,9781(16),  
7,2932(15);  105,061(4) 

6,8767(9), 7,9947(11),  
7,3074(10);  103,816(3) 

V, Å3 383,22(14) 390,12(9) 
Z 2 2 
d(%!, "/��3 1,580 1,931 
�, ��–1 0,477 0,524 
F (000) 184 220 
Z���� ���������, �� K��#�� (0,45�0,10�0,04) K��#�� (0,35�0,20�0,08) 
�*����> �*��� ����%& �� �, "���. 2,89—26,04 2,87—31,11 
�����(��% �������( ����;���< –7 	 h 	 8,  –9 	 k 	 9,  

–9 	 l 	 8 
–9 	 h 	 9,  –11 	 k 	 11,  

–9 	 l 	 10 
�#������ ����;���< 2200 3613 
��#�(����%& ����;���< 1363 (Rint = 0,0282) 2090 (Rint = 0,0187) 
����;���< � I > 2
(I ) 1265 1965 
����� ���!�����  K���������!�%< ��
 �� F 2 K���������!�%< ��
 �� F 2 
K�������%& ���!����� 102 102 
GOOF 1,067 1,058 
R-)����� �� F 2 > 2
(F 2) R1 = 0,0394,  wR2 = 0,0966 R1 =0,0294,  wR2 = 0,0760 
R-)����� �� (��� ����;����� R1 = 0,0429,  wR2 = 0,0986 R1 =0,0317,  wR2 =0,0773 
K������� Z�A�� 0,03(11) 0,002(10) 

�A))�'���� A������'�� �� ���!����� �� ���!����� 
������!��� A���������� ��������>  

(min / max), e/Å3  
–0,228 / 0,239 –0,328 / 0,788 
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	 � * � � ' �  2  

(�)������� 	��������� � ��������� �$�� � ����������� 1 � 2 

�(�#> d, Å �(�#> d, Å �"�� �, "���. �"�� �, "���. 

1 
Cl(1)—C(2) 1,7331(17) C(1)—C(2) 1,388(3) C(3)—O(1)—B(1) 121,99(15) O(1)—C(3)—C(5) 115,5(2) 
F(1)—B(1) 1,354(3) C(1)—C(4) 1,478(3) C(1)—O(2)—B(1) 122,30(15) C(2)—C(3)—C(5) 124,09(19)
F(2)—B(1) 1,368(3) C(2)—C(3) 1,377(3) O(2)—C(1)—C(2) 119,86(17) F(1)—B(1)—F(2) 112,94(17)
O(1)—C(3) 1,299(2) C(3)—C(5) 1,489(3) O(2)—C(1)—C(4) 116,31(16) F(1)—B(1)—O(1) 108,73(19)
O(1)—B(1) 1,485(3) Cl(1)�F(1)a 2,9723(14) C(2)—C(1)—C(4) 123,79(16) F(2)—B(1)—O(1) 108,06(17)
O(2)—C(1) 1,292(2) F(2)�C(1)b 2,940(3) C(3)—C(2)—C(1) 120,67(16) F(1)—B(1)—O(2) 108,34(17)
O(2)—B(1) 1,489(3) F(2)�C(2)b 3,122(3) C(3)—C(2)—Cl(1) 119,62(14) F(2)—B(1)—O(2) 108,67(18)
    C(1)—C(2)—Cl(1) 119,24(15) O(1)—B(1)—O(2) 110,09(15)
    O(1)—C(3)—C(2) 120,32(17)   

2 
Br(1)—C(2) 1,8802(14) C(1)—C(2) 1,396(2) C(3)—O(1)—B(1) 121,97(14) O(1)—C(3)—C(5) 115,46(17)
F(1)—B(1) 1,359(2) C(1)—C(4) 1,484(3) C(1)—O(2)—B(1) 121,99(14) C(2)—C(3)—C(5) 123,57(17)
F(2)—B(1) 1,371(3) C(2)—C(3) 1,388(2) O(2)—C(1)—C(2) 120,46(15) F(1)—B(1)—F(2) 113,15(17)
O(1)—C(3) 1,291(2) C(3)—C(5) 1,494(3) O(2)—C(1)—C(4) 115,52(15) F(1)—B(1)—O(1) 108,22(17)
O(1)—B(1) 1,486(2) Br(1)�F(1)a 2,9727(12) C(2)—C(1)—C(4) 123,98(15) F(2)—B(1)—O(1) 108,05(16)
O(2)—C(1) 1,294(2) F(2)�C(1)b 2,954(2) C(3)—C(2)—C(1) 119,45(13) F(1)—B(1)—O(2) 108,42(16)
O(2)—B(1) 1,487(2) F(2)�C(2)b 3,150(2) C(3)—C(2)—Br(1) 120,42(12) F(2)—B(1)—O(2) 108,67(16)
    C(1)—C(2)—Br(1) 119,63(12) O(1)—B(1)—O(2) 110,33(14)
    O(1)—C(3)—C(2) 120,95(15)   

K � � � � ! � � � �. ��������!����� ����*��#�(����:  � –1+x, y, –1+z;  b 2–x, 1/2+y, 1–z. 
 

�*�� � ���������(���� ����%&, ���!����� ���������( A���������%& �!��� ���(����� �� 
���"������ SMART [ 15 ] � SAINT [ 16 ]. 0�� ���!��% �� ����������G � ���!����G �������� 
(%������% �� ���"������ SHELXTL/PC [ 17 ]. ����(�%� ���������"��)�!����� ����%� � ��-
#��>���% ���!����� �������� ���(����% ( ��*�. 1; ����% �(�#�< � �"�% — ( ��*�. 2. ��������� 
������� 1 � 2, �������;���� �& ( A����������< �!�<�� ���(����% �� ���. 1 � 2. 

	������!����� ���!��% (%������% � �����>#�(����� ������ �(����(�-&���!����& ���-
"���� Firefly 7.1.G, ������� DFT/B3LYP [ 18 ]. 0 ������ DF �����>#�(�� "�*����%< �*�����-
�������'����%< )���'����� B3LYP5, ���!��% ���(����% ( *�#����� ��*��� K���� 6-311G 
[ 19 ]. D�������� &�����( 1 � 2 (#��� �# A�����������, F2B(acacH) — �# ��*��% [ 1 ]. K��(����� 
���'����� �����< ������#�'��. ��� ���(���� ����(����(�� ������#���(���%& �������� ��!��� 
�����>��"� �������� �� ��(��&����� �����'���>��< A���"�� ���(������ ���!�� �����'% D����. 
 

 
 

 

!��. 1. ������������ �������� 
���������< 1 � 2 
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����� ( ��*��� [ 1 ] *%�� ����#���, !�� ( F2B(acacH) &�����%< '��� �� �(������ �������.  
0 ��� ���G��� �(� �#����: �� ����� O�O � �� ����� C(1)�C(3), �����(�� '���� )���� ���-
��. ����% �(�#�< � �"�% ( '���� ������� (%��(���%. 0 '���� ���(������� ��������� ��(��-
���� �������� �������&�����(, #� ����G!����� ��"�, !�� ��� �'�����'�������( �������( ( ��-
�������� ������ ���>�� ���� �#"�* '���� �� ����� O�O [ 20 ]. �!�������, !�� ( �������'����& 
����% O—C—C—C—O ��;�� ( ����< ���������. 

0(������ "���"��� � '������>���� ����� �"������ �'�����'������� ��)������ *��� (%#%-
(��� ��������� �(���!���� ����% �(�#�< � �(���!�(��� �#"�* &������"� '����. ���*���� ��$�-
��(����, �� 0,02—0,03 Å, �(���!�(����� ����� �(�#� C(2)—C(1) (C(2)—C(3)), ���!�� ��� *���-
#���$����"� ��������� �(���!���� *��>?�. ����� �(�#�< B—O ��� �*��& ���������( �(���-
!�(����� �������� �������(� �� 0,01 Å, � ����� �(�#� C—O �� ��������. K�� ����&��� � "���-
"��#���$���%� ���������� (�(�� �(���!�(����� �"��, �� �����%< �������G��� ���������,  
( �����%& ��;�� ����% *��� � �(2), �� ���������, ���&���$�< !���# ����% O(1)—C(3)—C(1)—
O(2): 
 

�"�� ��;�� �����������, "���. 
���������� 

(O(1)—B(1)—O(2))—(O(1)—C(3)—C(1)—O(2)) (C(1)—C(2)—C(3))—(O(1)—C(3)—C(1)—O(2)) 

F2B(acacH)   8,4 4,1 
F2B(acacCl) 19,6 7,8 
F2B(acacBr) 19,2 7,8 

 

(��� F2B(acacH) �"�% ����!����% �� ����(���� #��!���<, ���(�����%& ( ��*��� [ 1 ]). 
 

0 �'�����'�������& ������ ((������ �����( "���"��� ������!���� �� ������ ����% (���-
��&�����%& �(�#�< � �#"�*� '���� �� ����� O�O, �����%< �����(���� 2—4� [ 8, 9 ].  

�(�#> C—Hal ( ����������& 1 � 2 ��;�� �� �����, ������� ��!�� ��������>�� ���������, 
�*��#����< ������� O(1)—C(3)—C(1)—O(2). ����% �(�#�< B—F(1) � B—F(2) �����"� ��#��-
!�G��� (0,01 Å), !�� �*����(���� ��#�%� *��;�<?�� ��;����������%� ����;����� �����( 
)����.  

�������% 1 � 2 ���G� ���������G �����(��. 
�����%� '���% �������"�G��� ( �������-
��, �*��#�� ����<�%� '���. N���% ����< '��� ����������% ���" ���"� � �������(� �������-
��(��% ( ����������(�: �(�#� C—O �������, �*��#�G$�& '��>, ��������>�% ����� '��� � ��-
���(���% ( ���� �������. K�� A��� A�(�������>�� �������;���%� ����% )���� (F(1)) ������- 
 

 

!��. 2. 
��������!����� 
��������� ���������< 1
 � 2 (�� ������� &����� 2)
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!��. 3. �������;���� &�����%& '����( ( ���������& 1 � 2 (�� ������� &����� 2) 
 

����G��� � ������ &���� (*����) �������< �������%. Z��"���� F(1)�Hal—C(2) �(������ 
������!���� ����<�%� (���������� 3�), � ���������� F�Cl (F�Br) �� 8 % (10 %) ���>?� ���-
�% (��-���-(���>��(%& �������( A�������(. ��;�� ���#��>, !�� �������% ���������< 1 � 2 
���������#�G��� *������!�%�� �������� �������, �������;���%�� ��������>�� ���� ��� 
���"�< (���. 3). K�� A��� ����������% � ����"� ���" ��� ���"�� ��&������ ����%, �������-
;���%� !���# ����. 
�����%� '���% ( A��& �����& �����(���% ( ���� �������. 0 �������& 
�����& &�����%� '���% �����(���% ( �����(�����;�%� ������%, � ���� ����% �������"�G��� 
�� ���$����� �� 1/2 ?����%. K�������� �������& ���� ��&������ ��� �"��� 51—52�. 0 �����-
��& �����& �������% �������"�G��� �� ���" ��� ���"��, � �� ���$�����, �*��#�� ����% ����-
���, �����(���%� ( ?�&������ �������. K���*��� �������;���� ���(���� � ����, !�� ����-
��>�� �������;���%< ���� )���� (F(2)) �������������� � ����� C(1) (� �(�#� C(1)—C(2)) ��-
�����% �������"� ���� (����%). K�� A��� ���������� F(2)�C(1) ( �*��& ����������& �� 7 % 
���>?� ����% (��-���-(���>��(%& �������( A�������(.  

��� �*=������� (%�(����%& ���*�������< �����(�� ������� �% ���(��� ���!�� ������-
������� A���������< ��������� ( ��������& ���������< 1 � 2. 0 ��*��� �������(���% �����-
����(���� #����%. �������� �� ��, !�� ���������(���� #����% ���>�� #�(���� �� *�#��� � ��� 
�������!�� ?������ *�#��� (%#%(�G� ����(����(�G �������, �% ����(����(�(����> ���, !�� 
��� ��������(��� ��!���(����� �#������� #�����( �� �����& ��� ((������ ��#��!�%& #������-
����<, � �� �����# ����!�� �(�#�< ��;�� ������� ��� �����# #�����������, �����%� ��;�� ��-
��!��> �# ������ NBO. ��#��>���% ���!���( ���(����% ( ��*�. 3.  

K���!���%� ����%� ����#%(�G�, !�� ( &������� '���� �� �����& C(1) � C(3) ( �*��& ���-
������& ���������!�� #��!����>�%< ����;����>�%< #����, !�� �*=������ ���(����� (#����-
��<��(�� ��;�� ������>�� �������;���%� ������ )���� � ������ C(1) �������< �������%.  

 ����������>�%� )�������, ����G$�� (�#��;�%� ����� (#������<��(��, ��;�� ������� 
#��!����>�%< �#��� &�����%& '����( �� ����� O�O, !�� ��#(����� ��������� �������;��>-
�� �������!�� ���*�� � �#*�;��> �����!����"� �������(����. 
 

	 � * � � ' �  3  

!��#	�������� *�	���� � ����
���� F2B(acac-X) 

����������> X ����������> X ����������> X 
���� 

H Cl Br 
���� 

H Cl Br 
���� 

H Cl Br 

B(1) 1,220 1,293 1,226 C(1) 0,605 0,672 0,661 C(5) –0,587 –0,562 –0,592
F(1) –0,491 –0,493 –0,486 C(2) –0,425 –0,501 –0,679 X 0,215 –0,003 0,267
F(2) –0,491 –0,493 –0,486 C(3) 0,605 0,672 0,661 
�(4)�3 0,091 0,161 0,125
�(1) –0,710 –0,735 –0,707 C(4) –0,587 –0,562 –0,592 
�(5)�3 0,091 0,161 0,125
�(2) –0,710 –0,735 –0,707     
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0������ �;�������, �� ����� *���� ( ���������� 2 ( ����(����(�� � ���!����� ���;� 
������� ����;����>�%< #����, !�� �*=������ ��$���(�(���� (#������<��(�� ��;�� A�(�����-
��>�� �������;���%�� ������� )���� � ������ *���� ( �������< ��������. 0 ���������� 1 
�����#����� �����"�!��� �����'��. �����, ���������!���%< �� ����� &����, ������!���� ��(�� 
���G. 
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