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Интерес проявленный к ацетилацетонатам металлов связан с тем, что материалы полученные на их основе используются в качестве покрытий обладающие особыми физико-химическими свойствами. В последнее время интересно применение таких комплексов в качестве структурных звеньев в кремнийорганических соединениях. Высокая биологическая активность ряда ацетилацетонатов позволяет применять их в качестве медицинских препаратов, инсектицидов и гербицидов. Интерес в фундаментальных исследованиях строения ацетилацетонатов связан с установлением закономерности при β- и γ-замещениях, варьировании металла комплексообразователя.  

В данной работе представлены результаты исследования методом рентгеновской фотоэлектронной спектроскопии и квантовохимическим моделированием комплексов  хрома Cr(Acac)n(AcacR)m, где R=SCl, SClViSi(CH3)3 (n=0,1,2,3, m=0,1,2,3, n+m=3). Исследования электронной структуры соединений проводили с помощью сверхвысоковакуумного фотоэлектронного спектрометра фирмы Omicron (Германия) с полусферическим электростатическим анализатором (радиус кривизны 125 мм). Фотоэлектронные спектры комплексов были получены в кристаллическом виде с рентгеновским источником MgKα (1253,6 эВ). Расчет проводился с помощью программного комплекса Firefly 7.1G в приближении ТФП с использованием функционала B3LYP и базисного набора 6-311G для Cr, O, C, H и 6-311++G для S, Cl, Si, без симметрии (С1).
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Рис. 1. Структура молекулы
Исследования позволило оценить влияние присоединения молекулы ViSi(CH3)3 на геометрию, эффективные заряды и энергию молекулярных орбиталей Cr(AcacSCl)3. Из полученных данных видно, что присоединение молекулы винилтриметилсилана  приводит к не большому изменению геометрии и эффективных зарядов. Уменьшается расстояние Cr-O на 0,03Å, увеличивается расстояние S-Cγ на 0,06Å.
