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� �������������� ������ �!�"#������ ��������� (DFT) � ���$��%���� M06 � B3LYP 
� $����� Def2-SVP ���!&��' *�������&��"�� ��������' ����"!�+��', ���!"�!� "��-
���"��� 4-������//��������, 4,4�- � 5,5�-/�$���/��������� (HL) � #��"��(II) � $�-
���(III) ������� [ZnL2] � [BF2L] ��������������. �������������' /���' "���/���#�-
���', ��+��; Zn—N, B—N, B—F, ����&��' �������', !*��� N—<—N, F—B—F,  
C—C—C, /�=/�����'� !*�' ��%/! ����"���+�� ��������', "���# � /����������� 
��*��/�, /���������'�� ����"���+�� � [ZnL2], /���������'� ������� � ����"����>, 
���,�/+?�; &���� ����' BF2-*�!��'. A��������������� ���+��� ���!"�!��', ��"��-
��� �� ��������� *�������&��"�, ���������� � G����' JK��—���� =���*���&�-
�"�; ?��� *���*������?���', /�����������.  
 
DOI: 10.15372/JSC20160104 
 
� & ' * � � + �  � & # � �: /���������', "�����"�', ����"!�+���+ ���!"�!��, *�������-
&��"�� ,���"�������"�, �����+ �!�"#������ =��"������; ���������. 

������	� 

�"�!�����; ���$����; ����������; ,���� +��+���+ �����$��"� ���', ��� !�!&G���� ,�-
��"�������" �������', "������ ��!����#����', "��������;, ���*�/�', /�+ "��"�����*� ���"-
��&��"�*� ���������+, � ��� &���� � "�&����� ��!����#����', ����" ��� ���/�� [ 1 ], �������-
��$���������� � ����/�����&��"�; ������� [ 2 ], � �������; ��,��"� [ 3 ]. �� ��*�/�+G��; /��� 
/���������'� ���/�����+ � �, �����*� �������' �/���� �� ���$���� ������"����', �>��-
������� � �'��"�� �',�/�� � ���������� �����+��� � ,���G�; &!��������������> �>�����-
#����', ,���"�������" " ���!"�!��'� ��������;"�� � ���;����� ���/'. 
�" $'�� ��"����� 
��/���� �������� [ 4 ], �>�������' �� ������ "���/���#����', ���/�����; $���(III) � *���-
*������?���'�� /���������� "�" ����"��&�'� /�+ %��', ��*������� =���"����'� �������-
��$��������' ���*�����*� "������/� ���$���� ������"����' /�+ ���������+ � ����/�����-
&��"�; ������� (U�	). J =��; ��+�� ���$���� �"�!����'� ���������+ �������� ���/��������; 
� ��������+�� ��%/! ����"!�+��'� ��������� � ���;������ *���*������?���', /��������-
���, &�� ���$!�� ���!&���+ � ������� $���G�; ����� ���!"�!���-��/������', ���/�����;.  

 ��%�����>, ������ � �"�����* /���������', "�����"���, "�" � ����������, ���$!�� $���-
G�, ����������', � �������', ���!����, "����'� ��%�� $'�� $' ���&������� ��"������ ��� 
������������� ��=�����&��"�*� "�������-,���&��"�*� ��/,�/�, "����'; ������+�� ���/�"�-
�'���� ���!"�!�' "��������; �� ���;������, ��/,�/+?��� ��/ "��"����'� ���"��&��"�� #���.  
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������'�� ��/�&��� �����+?�; ��$��' �����, � �/��; ������', �'$�� ����/� "�������-
,���&��"�, ���&����, ���$���� �/�"����� ����'��>?�*� ���!"�!��'� ��������' *���*����-
��?���', /����������� $���(III) � #��"�(II), � /�!*�; ������', ������ ���$�������; ����"!-
�+���*� �������+ ������/- � /�$�������?���', *��������&��"�, [ZnL2] � *����������&��"�, 
[BF2L] /�����������, � ��"%� ���*����������� ��������+ ��!����#�����; �����$����� ,���-
��� � ����������� �� ���!"�!��', ��"�����.  

/����	
�����0��� ���0 


�������-,���&��"�� ���&��' ������/- � /�$�������?���', /������������������ #��-
"�(II) � $���(III) �����/��� � ���*������� ��"��� PC GAMESS v.11 [ 5 ]. W�������&��"!> ��-
������#�> �����/!��', ���!"�!� � �������� �����+��� �'����+�� � ���"�, ����/� DFT  
� ���$��%���� B3LYP [ 5—8 ] � M06 [ 9 ] � $����� Def2-SVP � /�$�������� p-���+����#�����; 
�!�"#�� [ 10 ]. J'$�� /����*� $������*� ��$��� �$!������� ���, &�� $����' Ahlrichs +��+>��+ 
=���"����'�� � ����� ="������ ���!���� � ,���G� ��/,�/+� /�+ ���&��� ���!"�!�, � ������ 
"����', �,�/+� ����,�/�'� ������' [ 11 ]. 

J��!�����#�> � �����&�!> �$��$��"! ���!������� ��!?�����+�� � ���*�����, UCSF 
Chimera [ 12 ] � ChemCraft 1.7 [ 13 ]. 

������/������ =��"������; ��������� JKMO � ��MO ���!&��� � ����/� TD-
DFT/B3LYP/Def2-TZVP [ 10 ]. J��+��� �����������+ !&��'���� � ����?�> /�=��"���&��"�; 
�����#������� #�"��*�"���� � ��/��� PCM. 

���1���	� �����0����� 

J "�&����� �$k�"��� ��/���������+ ����������' "���/���#����'� ���/�����+ $���(III)  
� #��"�(II) � 3,3�,5,5�-����������-4-=���-4�-��/�-2,2�-/��������� (HLI), 3,3�-/�����-4,4�-/���-
���-5,5�-/�$���-2,2�-/��������� (HLII) � 3,3�,5,5�-����������-4,4�-/�$���-2,2�-/��������� 
(HLIII) ������� [BF2L] � [ZnL2] ��������������:  

 

 
 

W��������&��"�� /���������' [ZnL2] �$�������' �� �&�� "��������', � /������-
�"#������', Zn—N "���/���#����', ��+��;. J *����������&��"�, "�����"��, [BF2L] ���� 
$��� �� �&�� /�!, ��+��; B—N "���/����!�� /���������'; ����� � �����/����� /�!, /�!*�, 
"���/���#����', ��+��; B—F !/��%����� �� ��!������; "���/���#�����; ����� /�� ����� 
�����.  

J'$�� "�������-,���&��"�*� ����/� ���&��� �����/�� �!��� ��������+ ����&�� �$?�; 
������������; ��*��G����� � ��������&��"�; ������"� ���!&���', ���!������� ���&���  
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	 � $ � � # �  1  

��
����
�" �	
	��
" (����" ���#$, Å, �%	����" �!�", *��/.)  
� R-�	���
 (��&���'��� ������
�����) ��� [BF2LI] � [Zn(dpm)2],  

����(��" � �
������ ������ ��� [13 � 14 ������������] � ��	�����-����(���� 
	�(��� 

���!"�!��';  
�������� 

��� B3LYP/Def2-
SVP 

CAMB3LYP/Def2-
SVP 

PBE/Def2-
SVP 

PBE0/Def2- 
SVP 

M06/Def2- 
SVP 

M11/Def2-
SVP 

[BF2LI] 
����� ��+�� 

I(1)—C(2) 2,102(2) 2,098 2,081 2,092 2,074 2,078 2,082 
B(1)—N(1) 1,559(4) 1,559 1,559 1,574 1,562 1,568 1,565 
B(1)—N(2) 1,555(4) 1,568 1,560 1,572 1,560 1,567 1,562 
B(1)—F(1) 1,397(3) 1,390 1,385 1,399 1,386 1,377 1,397 
B(1)—F(2) 1,391(3) 1,391 1,385 1,399 1,386 1,378 1,396 

�*�� 
C(5)—C(4)—C(3) 122,1(2) 122,04 121,92 121,94 121,81 121,74 121,58 
F(2)—B(1)—F(1) 109,0(2) 110,53 110,40 110,84 110,62 110,80 110,47 

  0,016 0,020 0,029 0,022 0,024 0,016 
R-��"��� 

  0,016 0,020 0,029 0,022 0,024 0,016 

[Zn(dpm)2] 
����� ��+�� 

Zn(1)—N(1) 1,972(7) 1,999 1,990 1,998 1,994 1,986 2,000 
Zn(1)—N(2) 1,981(1) 1,999 1,990 1,998 1,994 1,987 2,000 
Zn(1)—N(3) 1,972(7) 1,999 1,990 1,998 1,994 1,986 2,000 
Zn(1)—N(4) 1,981(1) 1,999 1,990 1,998 1,994 1,986 2,000 

�*�� 
N(1)—Zn(1)—N(2) 94,1(8)   95,21   94,89   95,34   94,57   94,87   94,92 
N(1)—Zn(1)—N(3) 
N(1)—Zn(1)—N(4) 
N(2)—Zn(1)—N(3) 
N(2)—Zn(1)—N(4) 
N(3)—Zn(1)—N(4) 

120,9(4) 
114,6(8) 
114,6(8) 
120,3(2) 
94,1(8) 

117,08 
116,95 
117,13 
117,00 
  95,21 

117,22 
117,21 
117,22 
117,23 
  94,87 

116,94 
117,02 
116,94 
116,96 
  95,36 

117,43 
117,51 
117,29 
117,37 
  94,58 

117,28 
117,30 
117,26 
117,11 
  94,84 

117,31 
117,21 
117,10 
117,18 
  94,93 

R-��"��� 
  0,015 0,012 0,014 0,014 0,011 0,017 

A � � � � & � � � �. PCA KX

PCA

|| | | ||
,

| |
F F

R
F

�
� �

�
 */� F��� � FKX — ���&���+ /��� ��+��; � !*���, ���!&��-

�', � ���!������ ��� � "�������-,���&��"�, ���&����. 
 
� /���'�� ="���������� [ 14 ] �� ������ ��*��������*� �������. ��������#�> *�������� ���-
��������', ����"!� �����/!��', "�����"��� [Zn(LI—III)2] � [BF2LI—III] ��!?�����+�� � ������-
�������� ������ �!�"#������ ��������� (DFT) � ���$��%���+, B3LYP, CAMB3LYP, PBE, 
PBE0, M06 � �11 � $������� ��$��� Def2-SVP, � ���*����� PC GAMESS v.11. ����/����' 
��������������'� �� =���*�� ���!"�!�' "�����"���, �'&�����' �, =��"�����'� ,���"����-
���"� � ������/������ =���"����', ���+/��. ���"��� ��;/���', ���#������', ��&�" $'� 
!��������� �� ������ ������� ��$������', &���� ����������!>?�, *��������. ���!�����' *��-
�����&��"�; ��������#�� *����������&��"�*� "�����"�� [BF2LI] ���������� � ����� ���!&��-
�'�� /�+ ��*� ���!�������� ��� [ 14 ] (��$�. 1). J ��+�� � ���!������� /���', ��� /�+ ����- 
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��/- � /�$�������?���', *��������&��"�, /����������� #��"�(II) [Zn(LI—III)2] �'$�� "�����-
��-,���&��"�*� ����/� ���&��� �����/��� � !&���� /���', ��� /�+ ���!"�!���-��/�������*� 
"�����"�� #��"�(II) � $��(5-�����/���������) (Hdpm) ������� [Zn(dpm)2] [ 15 ], ����?����*� 
� �#�-����%���� ��������; *�!���; (��. ��$�. 1). 

A����/���'; "�����+#����'; ������ ="�������������', � �������&��"�, /���', ("�=�-
��#���� /������������ R, ���!&���'; � ������������ � [ 16 ]) ���/��������!�� (��. ��$�. 1), 
&�� �������G!> ��*��G����� ��%/! ����&�����'�� /���'�� � /���'�� ��� /�+ ���!"�!�' 
[BF2LI] /��� ����/ DFT/B3LYP/Def2-SVP, � /�+ ���!"�!�' [Zn(dpm)2] — ����/ DFT/M06/Def2-
SVP. A�=���! /�+ �����/!>?�*� ������� *�������&��"�, ,���"�������" ����"!�+���; ���!"-
�!�' ���/�����; /�+ *��������&��"�, /����������� ������� [Zn(LI—III)2] $'� �'$��� ����/ 
DFT/M06/Def2-SVP, � /�+ *����������&��"�, "�����"��� $���(III) ������� [BF2LI—III] — 
DFT/B3LYP/Def2-SVP.  

������'� ���!�����' ���&���� ����"!�+���; ���!"�!�' /����������� [Zn(LI—III)2]  
� [BF2LI—III], ���!&���'� ��� ��������#�� �����/!��', ���!"�!� � �������� �����+��� � ���-
"�, ����/� DF	 � ����������� �!�"#������� M06 � B3LYP � $����� Def2-SVP, ���/�������' 
� ��$�. 2. 

��*����� "�������-,���&��"�� ���&���� � ���!������ "���/���#�� ������ ������� �� 
/�!� /�����'� ������ ����� /�!, /���������', ������� L– � ����"!��, [Zn(LI)2], [Zn(LII)2]  
� [Zn(LIII)2] ������!���+ "���/���#����'; #���� ���� �N4 � *��������; ��"�%����*� �����-
=/��. ������ ���!������� "�������-,���&��"�, ���&���� (��. ��$�. 2) ��"����, &�� ���$������� 
*���*���������+ ��*��/� �'�'��>� �����&�������� !����&���� ���/��, ���&���; /��� "���-
/���#����', ��+��; l(Zn�N) ��� ����,�/� �� 4-������/- " 5,5�- � 4,4�-/�$�������?���'� /�-
���������� #��"�(II). 

[ZnL2]   [Zn(LI)2] > [Zn(LII)2] = [Zn(LIII)2] 
l(Zn�N), Å     1,988          1,990   1,990 

A�� =��� �������G�� �����&�� � /����, "���/���#����', ��+��; ��$�>/����+ /�+ 4,4�-
/�$�������?����*� /���������� [Zn(LIII)2]. ���$���G�� �����&�+ ��$�>/�>��+ � ����&���, 
/�=/�����', !*���, �$��������', ����"���+�� /���������', ���*������ (��. ��$�. 2, ���. 1).  

J "�����"�� 4,4�-/�$�������?����*� /���������� [Zn(LIII)2] /�=/�����'; !*�� ��%/! 
����"���+�� N(1)—Zn(1)—N(2) � N(3)—Zn(1)—N(4) $����" " ��+���! � �������+�� 89,98�. 
A�� ����,�/� " 4-������/- � 5,5�-/�$�������?���'� /����������� �����&�+ � �����%�?�, /�-
=/�����', !*��, !����&���>��+ �� ��������> � 4,4�-/�$�������?���'� �����*�� (��. ��$�. 2). 
�������, &�� � ��������� � *���*������?���'�� "�����"���� [ZnL2] ���&������� $���G�� 
��"������� �� ������/�"!�+���; �������#�� /���������', ����"����; ��$�>/�>��+ � ����-
"!��, ���������&�� ����?����*� /���������� #��"�(II) [ 17 ] � �������������?����*� ���-
�����*� [ 18 ], � "����', �� /���'� ��� ����������!>?�� /�=/�����'� !*�' �������+>� 54,7 
� 63,5� ��������������. 

 

 
 

���. 1. ��=/�����'� !*�', �$��������'� /���������'�� ����"���+��  
� [Zn(LII)2] � [Zn(LIII)2] (DFT/� M06/Def2-SVP) 
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	 � $ � � # �  2  

����
�(��� �	
	��
" ����

��	��� [Zn(LI—III)2] � [BF2LI—III],  
����(��" �
� ������#	'�� ��
����
 � �������� ��������� � 
	��	� ����	 DFT  

� �
������ ����'���	��� M06 � B3LYP � �	#�� Def2-SVP 

���/������ ����� ��+�� <—N, Å �*�' N—<—N, C—C—C,  
F—B—F, *��/. 

��=/�����'� 
!*�', *��/. 

       

[Zn(LI)2] 

 

Zn—N(1) 
Zn—N(2) 
Zn—N(3) 
Zn—N(4) 

1,985 
1,993 
1,979 
1,996 

N(1)—Zn—N(2) 
N(1)—Zn—N(3) 
N(1)—Zn—N(4) 
N(2)—Zn—N(3) 
N(2)—Zn—N(4) 
N(3)—Zn—N(4) 

  96,00 
112,18 
121,28 
122,62 
110,79 
  95,98 

76,26 

[Zn(LII)2] 

 

Zn—N(1) 
Zn—N(2) 
Zn—N(3) 
Zn—N(4) 

1,982 
1,987 
1,999 
1,990 

N(1)—Zn—N(2) 
N(1)—Zn—N(3) 
N(1)—Zn—N(4) 
N(2)—Zn—N(3) 
N(2)—Zn—N(4) 
N(3)—Zn—N(4) 

  96,24 
110,50 
124,16 
123,34 
109,61 
  95,41 

71,70 

[Zn(LIII)2] 

 

Zn—N(1) 
Zn—N(2) 
Zn—N(3) 
Zn—N(4) 

1,989 
1,990 
1,990 
1,989 

N(1)—Zn—N(2) 
N(1)—Zn—N(3) 
N(1)—Zn—N(4) 
N(2)—Zn—N(3) 
N(2)—Zn—N(4) 
N(3)—Zn—N(4) 

  96,49 
116,26 
116,51 
116,19 
116,34 
  96,49 

89,98 

[BF2LI] 

 

B—N(1) 
B—N(2) 
B—F(1) 
B—F(2) 

1,568 
1,569 
1,390 
1,391 

N(1)—B—N(2) 
C(3)—C(4)—C(5) 
F(1)—B—F(2) 

106,62 
122,04 
110,53 

89,21 

[BF2LII] 

 

B—N(1) 
B—N(2) 
B—F(1) 
B—F(2) 

1,587 
1,588 
1,375 
1,376 

N(1)—B—N(2) 
C(3)—C(4)—C(5) 
F(1)—B—F(2) 

105,71 
122,55 
112,68 

89,97 

[BF2LIII] 

 

B—N(1) 
B—N(2) 
B—F(1) 
B—F(2) 

1,574 
1,576 
1,388 
1,385 

N(1)—B—N(2) 
C(3)—C(4)—C(5) 
F(1)—B—F(2) 

106,49 
122,08 
111,21 

89,69 
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K����� 4,4�-/�$�������?���', ��*��/�� �� 5,5�-/�$���- ��� ������/-�����*� �����/��  
" ����! �����&�; � ����&���, �������', !*���, �$��������', "���/���#����'�� ��+�+��, �.�. 
� ��"�%���� �����=/��&��"�; *�������� "���/���#�����*� !��� (��. ��$�. 2). ��������, ����  
� ����"!�� "�����"�� [Zn(LIII)2] �������'� !*�' �N(1)—Zn—N(4) � �N(2)—Zn—N(3) ���"��-
&��"� �/���"��' � �������+>� �"��� 116�, �� /�+ "���/���#����', #������ "�����"��� 
[Zn(LI)2] � [Zn(LII)2] ��� !����&���>��+ /� 121—124�. ��������� ��������, &�� !����G���� 
����- � ��������$�������� ��$�>/����+ [ 19, 20 ] � �����/������������: [Zn(LIII)2], [Zn(LII)2], 
[Zn(LI)2]. 	�", � ��*��� ��������$�������� "�����"��� [Zn(LII)2] � [Zn(LI)2] �� 20 � 15� �������-
������� ��%�, &�� /�+ [Zn(LIII)2]. 


���/���#�+ ������ J(III) *���*������?���', /���������', ��*��/�� LI—LIII, "�" � /�!-
*�, *���*������?���', �����*�� [ 1, 2 ], �����/�� " �$��������> "�����"��� � ��&�� ����"�; 
���!"�!��; ��*���&��"�*� ������ ��/�#�����; �����/'. J ����"!��, [BF2LI—III] ����������  
�� �������+ ��*��/� ����"���� /����������*� ���*����� � ����"����, �$���!���+ *�!���; 
������ F(1)—B—F(2), ���"��&��"� ������/�"!�+��' /�!* /�!*!, � !*�� ��%/! ���� "���$���-
�+ � /�������� �� 89,21 /� 89,97°. K��&���+ /��� "���/���#����', ��+��; lB—N � lB—F ��,�/+��+ 
� ���������, 1,568—1,588 � 1,375—1,391 Å �������������� (��. ��$�. 2). J��+��� ���$�������; 
*���*���������+ ��*��/�� ���+��+���+ � !����&���� /��� "���/���#����', ��+��; lB—N  
� !����G���� /��� ��+��; lB—F � �����/������������ "�����"��� [BF2LI], [BF2LIII], [BF2LII], &�� 
�$!�������� $���G��� �����&��"�� � ��/!"#����'� =���"���� ������ $���� � 5,5�-����#�+, 
/����������*� ��*��/� �� ��������> � 4-����- � 4,4�-/�*���*������?���'�� �����*���. 
�����*�&�'� ���&��' �'�'��>� ������'� �����&�+ � ��"�%���� ����"�����*� �������+ ��-
/�#�����*� ������ ����"!�. 	�", �!/+ �� ����&���� /�=/�����', !*��� (���. 2) ������� ��"��-
����+ ��������', "���# �� �$?�; ��/�#�����; ����"���� ,�������� �C2BC4C6 ��"������-
�� � ����"!�� 5,5�-/�$�������?����*� ,����� [BF2LII] � ���������� /�+ 4,4�-/�$�������?��-
��*� "�����"�� [BF2LIII]. 

<���*���&��"�� !����� *����&�', ����"!�+��', ��$�����; (��), ���$���� �'�G�; ���+-
��; (JKMO) � ���G�; ���$�/��; (��MO) ����"!�+��', ��$�����;, � ��"%� �, ��"�����#�+ 
+��+>��+ �/���� �� ������', ���������� /�+ ���*����������+ ���"�������-�>�����#����', 
���;��� [Zn(LI—III)2] � [BF2LI—III]. � #���> �'+�����+ �����$�� !��������+ ���"�������-
�>�����#����'�� ���;������ [Zn(LI—III)2] � [BF2LI—III] $'�� �����/��� ����������#�+ �, ��-
$������', =���*�; ()JK��, )��MO) � G����' JKMO—��MO =���*���&��"�, ?���; (�)). ���-
���/������ =��"������; ��������� JKMO � ��MO � ����"!��, "�����"��� ���!&���  
 

 
 

���. 2. ��=/�����'� !*�' �C2BC4C6 ��%/! ����"���+�� ��������', "���# � /����������� ��*��/�  
             � ��������������', ���!"�!��, [BF2LI], [BF2LII] � [BF2LIII] (����/ DFT/B3LYP/Def2-SVP) 
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���. 3. W����&��"�� ���$��%���� ������/�����+ =��"������; =���*�� JK�� � �C�� � ����"!��,  
                                                                       [Zn(LI—III)2] � [BF2LI—III] 

 
� PCM/TD-DFT/B3LYP/Def2-TZVP � ���/�������� �� ���. 3. 
�������-,���&��"�� ���&��' 
��"�����, &�� ����,�/ JKMO—��MO ������ $���G�; �"��/ �� ��!����#��#�> "�" *������-
��&��"�,, ��" � *����������&��"�, /����������� [Zn(LI—III)2] � [BF2LI—III] ��������������. 
JK�� "�����"��� [Zn(LI—III)2] � [BF2LI—III] � ����&�� �� ���� �� ��/��%�� �"��/� 	-�����', 
��$�����;, �$���!��', ����-���;����� (��. ���. 3).  

��*����� "�������-,���&��"�� ���&���� �����/� � ���$������� *���*���������+ �"��'��-
>� �!?��������� ���+��� �� ���"�������-�>�����#����'� ���;���� [Zn(LI—III)2] � [BF2LI—III]. 
K����� "�����"���$���������+ �����/�� " ��������! !����&���> )���� (/� 0,6 =J) � !����-
G���> zE (/� 0,1 =J) ��� ����,�/� �� "�����"��� $��� [BF2LI—III] " [Zn(LI—III)2]. J��/���� ���-
��� $���� � 4,4�-����%���+ ��������', "���# /��%�� ��"%� ���'���� ��!����#��#�> /����-
������� #��"�(II) � $���(III) �� ��������> � 5,5�-/�$�������?���'�� �����*���. ��$�>/��-
��+ ��"����������� ��/����%/����+ ="�������������� ���!&���'�� ���/��#�+�� ��������+ 
"�������*� �',�/� /�+ [Zn(LI—III)2] � [BF2LI—III] [ 19, 20 ]. 	�", /���������' #��"�(II)  
[Zn(LI—III)2] � �����+��',, ���$� ���+��', ���/����', � �������&��"�, !*����/���/�, (#�"��-
*�"���, *�����, $�����, ���!��) ���>� � 3—40 ��� ����G�; "������'; �',�/ �� ��������>  
� "�����"���� $���(III) [BF2LI—III]. 
���� ��*�, ���"�����!��������&��"�� �����/�����+ ��"�-
����, &�� ������ � 4,4�-����%���+, ��������', #�"��� ����� ��/� � =������; *�!��' �� ����' 
$���� /��� !����&���� "�������*� �',�/� � #�"��*�"���� � 
2,28 � 
1,8 ���� /�+ "�����"��� 
[Zn(LIII)2] � [BF2LIII] �������������� �� ��������> � /������������ [Zn(LI)2] � [BF2LI]. J��/�-
��� ������ $���� � 4,4�-����%���+ ��������', "���# ���'G��� ��!����#��#�> "�����"��� 
#��"�(II) � $���(III) � 10,6 � 1,2 ���� �� ��������> � 5,5�-/�$�������?���'�� �����*���. ��-
$�>/���'; =���"� �$!������� �����&�+�� ���"#�����; �����$����� ������ ��- � ��-���-
�����', #�"���. 

����2���	� 

	�"�� �$�����, ����/ DFT � ���$��%���� M06 � B3LYP � $����� Def2-SVP � ����������-
���� ���*������*� ��"��� PC GAMESS v.11 ������+�� �/�"����� ������� ����"!�+��'� 
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���!"�!�' � *�������&��"�� ��������' *���*������?���', /����������� #��"�(II) � $�-
��(III). ������ ���+��+ ���$�������; *���*���������+ /���������', ��*��/�� ��"����, &��  
� ��������� � 4,4�-/�$�������?����� ���/���� �+%��', ������ $���� � 5,5�-����#�� � �����-
�����&��� 4-������/����?���� �����/�� " $���� �!?�������'� ��"�%���+� �����=/��&��"�; 
*�������� "���/���#����', !����, !����&���> /��� "���/���#����', ��+��; � ������� ���-
�� � ����%���> ��!����#�����; �����$����� "�����"��� #��"�(II) � $���(III). �� ��������� 
�����/���', "�������-,���&��"�, ���&���� � � !&���� �'+�����', ����� ��"�����������; 
[ 20 ] ��%�� ���/����%���, &�� �� �����������', ���/�����; �>�������' �� ������ "��-
���"��� [Zn(LIII)2] � [BF2LIII] ��*!� ���/�����+�� ���$���G�; ���"��&��"�; �������. 

 
J'��%��� $��*�/������� ��%��/����������! �!���"����>������! #����! ��� (*. ��-

�"��) �� ���/���������'� ���!��' �� "������� �J� 100
. 
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