
ЖУРНАЛ НЕОРГАНИЧЕСКОЙ ХИМИИ, 2022, том 67, № 10, с. 1417–1424

1417

НОВЫЕ МЕТОДЫ ПОЛУЧЕНИЯ МОНОФТОРПРОИЗВОДНОГО
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Разработаны новые методы получения монофторзамещенного производного клозо-декаборатного
аниона [2-B10H9F]2–. Использованы различные синтетические стратегии, где в качестве источников
аниона F– выступают Bu4NF, Me4NF, KF/18-краун-6 и NH4HF2. Особенностью предложенных ме-
тодов является отсутствие HF в качестве фторирующего агента в реакционной смеси. В ходе работы
определены оптимальные условия синтеза [2-B10H9F] и охарактеризованы продукты реакций. С ис-
пользованием методов теоретического моделирования рассчитаны основные индексы реакцион-
ной способности монофторированных производных клозо-декаборатного аниона. Исследовано вли-
яние сольватационных эффектов на нуклеофильность целевых объектов. Структура полученных со-
единений подтверждена методами 1Н, 11В, 19F ЯМР-спектроскопии, ESI-масс-спектроскопии.
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ВВЕДЕНИЕ
Координационные соединения металлов за-

нимают важное место в современной неоргани-
ческой химии [1–5]. Химический элемент бор от-
носится к классу металлоидов, однако кластерные
соединения на его основе проявляют свойства,
схожие с кластерами переходных металлов.

Уникальные свойства клозо-боратных анио-
нов бора [BnHn]2– (n = 6–12), такие как повышен-
ная термическая и гидролитическая стабиль-
ность, низкая токсичность, обусловливают ши-
рокий интерес к данному классу соединений.
Термическая и химическая стабильность являет-
ся следствием пространственной ароматичности
высших кластеров бора. Низкая токсичность поз-
воляет рассматривать данные соединения в каче-
стве медицинских препаратов, например, терано-
стиков [6–9] или препаратов для 10В-нейтроноза-
хватной терапии [6, 10, 11].

Пространственная ароматичность кластерных
анионов бора позволяет замещать экзо-полиэд-
рические атомы водорода на различные гетеро-
атомы, ионы и даже целые молекулы с сохране-
нием целостности кластера [12–21]. Отрицатель-

ный заряд клозо-боратов объясняет легкость
образования заряд-компенсирующих систем при
присоединении положительно заряженных заме-
стителей или комплексообразовании с электро-
фильными агентами. Производные кластерных
анионов бора получают в результате электро-
фильного, радикального и нуклеофильного заме-
щения экзо-полиэдрических атомов водорода.
Реакции электрофильного и радикального заме-
щения приводят к образованию смеси продуктов
с различным количеством заместителей, а пер-
вый введенный заместитель чаще всего связан с
апикальным атомом бора. Реакции нуклеофиль-
ного присоединения при содействии электро-
фильного индуктора (например, кислот Льюиса
или Бренстеда) селективны и приводят к получе-
нию производных с экзо-полиэдрическим заме-
стителем, связанным с атомом бора в экватори-
альном поясе [12].

Особый интерес представляют галогенпроиз-
водные кластерных анионов бора. В настоящее
время только атомы галогенов (Cl, Br, I) способ-
ны заместить сразу все экзо-полиэдрические ато-
мы водорода в кластерах бора с образованием
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полностью галогенированных производных со-
става [BnXn]2– (n = 7–12) [22].

Фторсодержащие производные борных кла-
стеров занимают особое место по сравнению с
другими галогенпроизводными, так как обладают
рядом уникальных свойств. Данные соединения
могут быть использованы в качестве радиофарм-
препаратов для позитронно-эмиссионной томо-
графии, если для их синтеза применять 18F-содер-
жащий фторирующий агент [11, 23].

Более устойчивый клозо-додекаборат–анион
[B12H12]2– может быть фторирован с помощью без-
водной фтороводородной кислоты HF с образова-
нием смеси продуктов [B12H12 – nFn]2– (n = 1–12)
[22]. Однако такая стратегия неприменима для
клозо-декаборатного аниона [B10H10]2–, поскольку
воздействие плавиковой кислоты приводит к раз-
рушению кластера с образованием низших боратов
и  Впервые фторпроизводные клозо-декабо-
ратного аниона состава [1-B10H9F], [2-B10H9F],
[1,10-B10H8F2] удалось получить с использовани-
ем N–F фторирующиго агента F-TEDA (дитет-
рафторборат 1-фтор-4-хлорметил-1,4-диазониа-
бицикло[2.2.2]октана), в продуктах реакции так-
же наблюдалась смесь изомеров [24].

Большое внимание уделяется теоретическому
моделированию фторпроизводных клозо-борат-
ных анионов. Использование методов теоретиче-
ского моделирования, в первую очередь квантовой
химии, позволяет получить результаты, хорошо
согласующиеся с экспериментальными данными
[25–27]. С помощью теоретических расчетов бы-
ли получены данные о термодинамической ста-
бильности, природе связей B–F и межмолекуляр-
ных взаимодействий фторированных клозо-бо-
ратных кластеров [28–31].

В отличие от предыдущих работ, в которых для
получения фторпроизводных использовали либо
плавиковую кислоту HF, либо F-TEDA, в настоя-
щей работе нами был осуществлен синтез моно-
фторпроизводного клозо-декаборатного аниона
[2-B10H9F]2– с помощью только широкодоступ-
ных в лабораторной практике реагентов. В каче-
стве исходного соединения использовали тетра-
н-бутиламмониевую соль клозо-декаборатного
аниона (Bu4N)2[B10H10]. Были исследованы раз-
личные системы для получения связи B–F в кло-
зо-декаборатном анионе и изучено влияние хи-
мической природы растворителя и фторирующе-
го агента, а также температурных условий на ход
реакции и образование продукта.

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ ЧАСТЬ
Элементный анализ на углерод, водород и азот

осуществляли на автоматическом газовом анали-
заторе CHNS-3 FA 1108 Elemental Analyser (Carlo

4BF .−

Erba). Определение бора методом ICP MS выпол-
нено на атомно-эмиссионном спектрометре с ин-
дуктивно связанной плазмой iCAP 6300 Duo в
ЦКП “Научно-аналитического центра ФГУП
“ИРЕА” Национального исследовательского цен-
тра Курчатовский институт”.

ИК-спектры соединений записывали на ИК-
фурье-спектрофотометре Инфралюм ФТ-08
(НПФ АП “Люмекс”) в области 4000–600 см–1 с
разрешением 1 см–1. Образцы готовили в виде
таблеток в безводном бромиде калия.

Спектры ЯМР (1H, 11B, 19F) растворов исследу-
емых веществ в CD3CN записывали на спектро-
метре Bruker Avance II-300 на частотах 300.3, 96.32
и 282.404 МГц соответственно с внутренней ста-
билизацией по дейтерию. В качестве внешних
стандартов использовали тетраметилсилан или
эфират трехфтористого бора.

Методология проведения квантово-химических
расчетов. Квантово-химические расчеты прово-
дили с использованием пакета программ ORCA
4.2.1 [32]. Полная оптимизация геометрии всех
модельных структур была выполнена в рамках
теории функционала плотности на уровне
ωB97X-D3/6-311++G(d,p) [33, 34]. В расчетах
применяли критерии сходимости решения мето-
да самосогласованного поля, кодируемые ключе-
вым словом TightSCF, в качестве параметров для
пространственной сетки интегрирования ис-
пользовали ключевые слова Grid5, FinalGrid6.
Ранее нами [35–37] и другими исследователями
[38–40] показано, что функционал ωB97X-D3 и
базисный набор 6-311++G(d,p) позволяют полу-
чать хорошо согласующиеся с эксперименталь-
ными данными результаты для анализа QTAIM,
распределения плотности заряда и дескрипторов
реакционной способности на основе теории Con-
ceptual DFT. Рассматриваемые фторированные
производные клозо-декаборатных кластеров не
имеют неспаренных электронов, поэтому ис-
пользовали приближение RKS (restricted Kohn-
Sham). Операции симметрии не применяли в ходе
процедур оптимизации геометрии ни для одной
из модельных структур. Матрицы Гессиана были
рассчитаны численно для всех модельных струк-
тур с целью доказательства корректности полу-
ченных минимумов на поверхности потенциаль-
ной энергии. Все полученные равновесные
структуры характеризовались отсутствием мни-
мых частот. Учет сольватационных эффектов
проводили с помощью метода SMD [10].

(Bu4N)F. BaF2 (2.38 г) растворяли в 10 мл
40%-ного водного раствора (Bu4N)OH и добав-
ляли по каплям 2.7 мл H2SO4. Выпавший белый
осадок отфильтровывали. Далее фильтрат отго-
няли на роторном испарителе, а затем сушили на
лиофильной сушке до образования гигроскопи-
ческого порошка с желтоватым оттенком.
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19F ЯМР (CH2Cl2, δ, ppm): 137 (s). 1H ЯМР
(CD2Cl2, δ, ppm): 0.99 (т, CH3), 1.43 (кв, CH2), 1.64
(кв, CH2), 3.25 (т, CH2).

(Bu4N)2[2-B10H9F].

Метод А: (Bu4N)2[B10H10] + (Bu4N)F.
(Bu4N)2[B10H10] (100 мг) растворяли в 10 мл без-

водного ТГФ/CH3CN/CH2Cl2. Добавляли (Bu4N)F
(0.073 г) и добавляли по каплям CF3COOH (3 мл).
Реакционную смесь продували аргоном и переме-
шивали при комнатной температуре в течение
24 ч. Для очистки и выделения продукта в реак-
ционную смесь добавляли 15 мл дихлорметана
(ДХМ) и экстрагировали водой, пока pH воды не
становился нейтральным. Затем растворитель от-
гоняли на роторном испарителе. Получали сухой
порошок. Выход 45 мг (46%). 19F ЯМР (CH2Cl2, δ,
ppm): 194.5 (B–F). 11В ЯМР: 2.8 (bd s, В2), –3.1 (d,
B10), –5.2 (d, B1), –23.1 (d, B7, B8), –29.4 (d, B6,
B9), –35.0 (d, B4). MS(ESI) m/z: найдено 137.1788
(для [B10H9F]2– рассчитано 137.1546). Найдено, %:
Н 13.12; В 17.5; C 61.72; N 4.39; F 3. Вычислено, %:
Н 13.11; В 17.7; C 61.66; N 4.50; F 3.0; ИК-спектр
(KBr): ν(ВН): 2487 см–1, ν (BF): 1126 см–1.

Метод Б: (Bu4N)2[B10H10] + NH4HF2.
В раствор (Bu4N)2[B10H10] (0.1 г) в ТГФ/ацето-

нитриле (5 мл) добавляли NH4HF2 (0.01 г), а затем
по каплям CF3COOH (2 мл) и перемешивали в
инертной атмосфере при комнатной температуре
в течение 2 ч. Далее к смеси добавляли дихлорме-
тан (10 мл) и экстрагировали водой (4 × 15 мл).
Упаривали на роторном испарителе. Выход 22 мг
(22%).

Метод В: (Bu4N)2[B10H10] + KF/18-краун-6.
(Bu4N)2[B10H10] (100 мг) переносили в колбу на

50 мл. Отдельно готовили раствор KF (0.093 г) и
18-краун-6 (0.468 г) в 10 мл ТГФ или диметокси-
этане (ДМЭ) при перемешивании в течение
20 мин. После полного растворения раствор пе-
реносили в колбу. Реакционную смесь барботи-
ровали аргоном, добавляли по каплям CF3COOH
(2 мл) и оставляли перемешиваться при комнат-
ной температуре в течение 12 ч. Для очистки и выде-
ления продукта в реакционную смесь добавляли
15 мл дихлорметана и экстрагировали водой до ней-
трального значения рН. Затем растворитель отгоня-
ли на роторном испарителе. Выход 24 мг (25%).

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ

Одной из первоначальных задач данной рабо-
ты являлось получение фторирующего агента HF
in situ, чтобы упростить аппаратное оформление и
избежать побочных реакций (полизамещения и
окисления кластера).

Монофторированное производное клозо-де-
каборатного аниона может существовать в виде двух
изомеров: [1-B10H9F]2–, в котором атом фтора свя-
зан с апикальным атомом бора, и [2-B10H9F]2–, в ко-
тором атом фтора связан с экваториальным атомом
бора. В ходе работы нам удалось подобрать такие
методы синтеза, которые позволили региоселек-
тивно получить изомер [2-B10H9F]2–. Схема и усло-
вия проведения реакции представлены на рис. 1.

Первый подход к получению монофторзаме-
щенного производного был основан на взаимо-
действии солей аниона [В10Н10]2– с фторидом це-
зия CsF и трифторуксусной кислотой CF3COOH
в безводных органических растворителях. В каче-
стве растворителей использовали дихлорметан
CH2Cl2, тетрагидрофуран C4H8O, ацетонитрил
CH3CN, и ни в одной системе не удалось обнару-
жить следов целевого продукта. Добавление воды
в реакционную массу с целью повышения раство-
римости фторида цезия также не привело к обра-
зованию целевого продукта, очевидно, из-за сни-
жения нуклеофильности фторид-аниона в систе-
ме H2O–F–.

При поиске фторирующего агента, пригодно-
го для реакций в органических средах, был вы-
бран фторид тетрабутиламмония (Bu4N)F. Взаи-
модействием (Bu4N)OH, BaF2 и H2SO4 после от-
деления осадка и лиофильной сушки маточного
раствора практически количественно был полу-
чен гигроскопический порошок целевого соеди-
нения. Полученный Bu4NF затем использовали в
ряде экспериментов, направленных на установ-
ление оптимальных условий реакции фторирова-
ния аниона [B10H10]2–.

Первый ряд экспериментов заключался в ис-
следовании влияния растворителя на продукт ре-
акции между (Bu4N)2 [B10H10] и (Bu4N)F в присут-
ствии CF3COOH. (Bu4N)F растворялся во всех
системах. Основные результаты приведены в
табл. 1.

Контроль процесса осуществляли с помощью
11B ЯМР-спектроскопии. По данным 11В ЯМР-

Рис. 1. Схема получения монофторпроизводных кло-
зо-декаборатного аниона. Условия: а = (Bu4N)F,
CF3COOH; б = NH4HF2; в = KF, 18-краун-6,
CF3COOH; г = Me4NF, CF3COOH; растворитель –
ТГФ, ДМЭ, ДХМ или CH3CN; t от 25°С до температу-
ры кипения растворителя.

2–
2–

а, б, в, г

растворитель

F
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спектров, при проведении процесса при комнат-

ной температуре в дихлорметане наблюдалось об-

разование протонированной формы клозо-де-

каборатного аниона [В10Н11]
–, а в ацетонитриле

наряду с исходным анионом [В10Н10]
2– – образо-

вание нитрилиевого производного. При повыше-

нии температуры до температуры кипения смеси

в дихлорметане наблюдалось образование аниона

[BF4]
–, а в ацетонитриле – замещенного продукта

[B10H9NCCH3]
–.

При использовании в качестве растворителя

ТГФ, по данным 11В ЯМР-спектроскопии и
ESI-масс-спектрометрии (рис. 2), происходило
образование аниона 2-B10H9F.

Таблица 1. Условия и продукты реакции фторирования TBAF аниона [B10H10]2–

Растворитель
(Bu4N)2[B10H10], 

мг/ммоль

(Bu4N)F,

мг/ммоль

CF3COOH,

мл
Продукт

ТГФ 100/0.165 73/0.281 3 (Bu4N)2[2-B10H9F]

CH3CN 100/0.165 73/0.281 3 (Bu4N)2[B10H10]/(Bu4N) 

[B10H9NCCH3]

CH2Cl2 100/0.165 73/0.281 3 (Bu4N)[B10H11]

Рис. 2. Участок ESI-масс-спектра монофторпроизводного аниона [B10H9F]2– (а) и соотнесение экспериментально по-
лученного и расчетного спектров (б).
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Кроме того, удобным способом контроля вве-
дения фторного заместителя в кластер является
19F ЯМР-спектроскопия. Установлено, что в
19F ЯМР-спектре аниона [2-B10H9F]2– сигнал об-

наруживается в виде синглета при –194.5 м.д.
Данный метод позволяет обнаруживать введение
фторного заместителя в клозо-бораты даже при
незначительных степенях конверсии. Получен-
ные значения несколько отличаются от извест-
ных в литературе, в которых сигнал B–F обнару-
живается при более низких значениях химиче-
ского сдвига.

Использование системы KF/18-краун-6 в ТГФ
или диметоксиэтане приводит к образованию
фторзамещенного клозо-декабората, однако ре-
акция протекает с выходом порядка 20–25% (по
фторзамещенному производному).

Бифлюорид аммония NH4HF2 приводит к об-

разованию фторзамещенного соединения уже че-
рез 2 ч реакции без добавления CF3COOH в реак-

ционную среду.

Теоретический расчет индексов реакционной
способности анионов [1-B10H9F]2– и [2-B10H9F]2–

.
Большой интерес вызывает оценка реакционной
способности фторированных производных клозо-

декаборатного аниона [1-B10H9F]2– и [2-B10H9F]2.

Ранее в работе [41] с использованием теории Con-
ceptual DFT нами были рассчитаны основные де-
скрипторы реакционной способности для моно-
и перфторсодержащих производных кластерных
анионов бора. Данные дескрипторы позволяют
оценить реакционную способность интересуе-
мых объектов в очень простой форме, используя
лишь данные об энергиях ВЗМО и НСМО. Элек-
тронный химический потенциал μ, химическая
жесткость η и мягкость S, а также глобальная
электрофильность по Парру (ω) [42] и методу,
предложенному в работе [43] (ε), были рассчита-
ны с помощью уравнений (1)–(5):

(1)

(2)

(3)

(4)

(5)

В работе [41] оценка основных дескрипторов
Conceptual DFT была выполнена в газовой фазе.
На практике основные работы по исследованию
физико-химических особенностей кластерных
анионов бора проводят в конденсированных фазах.
В данной работе изучено влияние сольватационных

ВЗМО НСМОμ ,
2

E E+=

НСМО ВЗМО,η E E= −
1

,
η

S =

2
μ

ω ,
2η

=

μ
ε .

2η
=

эффектов на основные дескрипторы реакционной
способности. В качестве растворителей использо-
вали воду H2O, ацетонитрил CH3CN, дихлорметан
CH2Cl2, тетрагидрофуран C4H8O.

Значение энергетической щели между ВЗМО и
НСМО указывает на стабильность исследуемого
молекулярного объекта. Графическое представле-

ние ВЗМО для анионов [1-B10H9F]2– и [2-B10H9F]2–

в газовой фазе изображено на рис. 3. Следует отме-
тить, что общий вид данных орбиталей не меняет-
ся при учете сольватационных эффектов. Исполь-
зуя некоторое упрощение, можно утверждать, что
чем больше энергетическая разница между энер-
гиями ВЗМО и НСМО, тем стабильнее молекула.
Как видно из полученных данных, при переходе
от газовой фазы к конденсированной происходит
значительный сдвиг значений ВЗМО и НСМО в
область отрицательных значений, при этом зна-
чение энергетической щели возрастает более чем
на 2 эВ. При увеличении полярности растворите-
ля значение энергетической щели увеличивается,
это позволяет утверждать, что с увеличением по-
лярности растворителя увеличивается стабиль-
ность фторированных производных клозо-де-
каборатного аниона в растворе.

Электронный химический потенциал μ указы-
вает на возможность молекулярной системы об-
мениваться электронной плотностью с окруже-
нием [44, 45]. Чем более положительный этот па-
раметр, тем меньше проявляются у системы
свойства электронного акцептора и больше выра-
жены свойства электронного донора. Как видно

из табл. 2, в газовой фазе анионы [1-B10H9F]2– и

[2-B10H9F]2– обладают положительными значе-

ниями химического потенциала μ и являются
сильными донорами электронной плотности, то-
гда как в случае учета сольватационных эффектов
наблюдается значительное смещение значений
химического потенциала μ в отрицательную об-
ласть, это указывает на то, что в конденсирован-

ной фазе анионы [1-B10H9F]2– и [2-B10H9F]2– не

являются такими сильными донорами электрон-
ной плотности, как в газовой фазой. При этом
чем больше полярность растворителя, тем слабее
проявляются свойства донирования электронной
плотности. Данный феномен можно объяснить
тем, что при увеличении полярности растворите-
ля кластерные анионы бора сильнее взаимодей-
ствуют с молекулами растворителей. При этом
происходит частичное оттягивание электронного
облака с кластерного остова, что уменьшает их
способность донировать электронную плотность.

Химическая жесткость η указывает на устой-
чивость молекулы к обмену электронной плотно-
стью [44]. Чем больше положительное значение
химической жесткости η, тем меньше способ-
ность молекулы отдавать электронную плот-
ность. Данные, полученные в результате расчета
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химической жесткости, также указывают на то,

что при переходе из газовой фазы в раствор про-

исходит существенное уменьшение донирующей

способности анионов [1-B10H9F]2– и [2-B10H9F]2–.

Как и в работе [41], индексы электрофильно-

сти фторированных производных клозо-боратных

анионов были рассчитаны с использованием двух

подходов: классического индекса электрофиль-

ности Парра [42] и метода, разработанного Кийо-

ка с коллегами [43]. Как было показано ранее,

классической подход Парра плохо подходит для

описания электрофильности/нуклеофильности

кластерных анионов бора, тогда как метод, пред-
ложенный Кийокой с коллегами, хорошо описы-
вает реакционную способность целевых систем.
Чем более нуклеофильной является молекуляр-
ная система, тем более положительным является
значение ε. При переходе от газовой фазы к кон-
денсированной происходит значительное сниже-
ние нуклеофильности рассматриваемых систем.
При этом в случае малополярных растворителей
(дихлорметана и тетрагидрофурана) значения ин-
декса ε были менее положительными, чем при ис-
пользовании в качестве растворителей воды и
ацетонитрила. Данное обстоятельство указывает

Рис. 3. ВЗМО монофторированных производных клозо-декаборатного аниона [1-B10H9F]2– (а) и [2-B10H9F]2– (б) в га-
зовой фазе.

(a) (б)

Таблица 2. Энергии ВЗМО и НСМО, энергетическая щель между ВЗМО и НСМО, электронный химический по-
тенциал μ, электроотрицательность χ, химическая жесткость η, мягкость S, индекс электрофильности по Парру
ω, индекс электрофильности ε монофторированных производных клозо-декаборатного аниона [1-B10H9F]2– (1)
и [2-B10H9F]2– (2) согласно [43]

Анион, растворитель
ВЗМО НСМО Энергетическая щель μ χ η S ω

ε
эВ

1, газ. фаза –0.17 6.50 6.66 3.16 –3.16 6.66 0.15 0.75 0.24

1, H2O –7.83 1.54 9.37 –3.15 3.15 9.37 0.11 0.53 –0.17

1, CH3CN –7.72 1.62 9.34 –3.05 3.05 9.34 0.11 0.50 –0.16

1, CH2Cl2 –7.05 2.09 9.14 –2.48 2.48 9.14 0.11 0.34 –0.14

1, C4H8O –6.87 2.21 9.08 –2.33 2.33 9.08 0.11 0.30 –0.13

2, газ. фаза –0.17 6.48 6.65 3.15 –3.15 6.65 0.15 0.75 0.24

2, H2O –7.86 1.54 9.39 –3.16 3.16 9.39 0.11 0.53 –0.17

2, CH3CN –7.74 1.62 9.36 –3.06 3.06 9.36 0.11 0.50 –0.16

2, CH2Cl2 –7.07 2.08 9.15 –2.50 2.50 9.15 0.11 0.34 –0.14

2, C4H8O –6.89 2.20 9.09 –2.35 2.35 9.09 0.11 0.30 –0.13



ЖУРНАЛ НЕОРГАНИЧЕСКОЙ ХИМИИ  том 67  № 10  2022

НОВЫЕ МЕТОДЫ ПОЛУЧЕНИЯ 1423

на то, что в случае малополярных растворителей

нуклеофильные свойства анионов [1-B10H9F]2– и

[2-B10H9F]2– проявляются сильнее, чем в случае

высокополярных растворителей. Как и в случае с

изменением химического потенциала μ, подоб-

ный феномен можно объяснить тем, что кластер-

ные анионы бора сильнее взаимодействуют с мо-

лекулами растворителей при увеличении поляр-

ности растворителя. Это, в свою очередь, снижает

способность кластерных анионов бора дониро-

вать свою электронную плотность и, как след-

ствие, уменьшает нуклеофильность данных хи-

мических систем.

Таким образом, были рассчитаны основные

индексы реакционной способности монофтори-

рованных производных клозо-декаборатного

аниона [1-B10H9F]2– и [2-B10H9F]2–. Показано, что

при переходе от газовой фазы к растворам в орга-

нических растворителях нуклеофильность иссле-

дуемых систем снижается. При этом в случае мало-

полярных растворителей нуклеофильные свойства

анионов [1-B10H9F]2– и [2-B10H9F]2– проявляются

сильнее, чем в случае высокополярных раствори-

телей.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Исследованы новые методы синтеза фторсо-

держащего производного клозо-декаборатного

аниона [2-B10H9F]2–. Было показано, что системы

на основе (Bu4N)F, (Me4N)F, KF/18-краун-6 и

NH4HF2 в инертной атмосфере в среде апротон-

ных растворителей приводят к образованию

фторсодержащего производного. Установлено,

что при температурах >80°C и длительном време-

ни проведения реакции подобные системы спо-

собны приводить к деструкции кластера с образо-

ванием аниона [BF4]
–. Также показано, что из

указанного выше списка растворителей – ТГФ,

ДХМ и ацетонитрил – наиболее предпочтитель-

ным для реакции является безводный ТГФ, по-

скольку в остальных растворителях наблюдается

образование побочных продуктов.

На основе теоретического моделирования рас-

считаны основные индексы реакционной способ-

ности монофторированных производных клозо-де-

каборатного аниона [1-B10H9F]2– и [2-B10H9F]2–.

Показано, что при переходе от газовой фазы к рас-

творам в органических растворителях нуклеофиль-

ность исследуемых систем снижается. При этом при

уменьшении полярности растворителя нуклеофиль-

ные свойства анионов [1-B10H9F]2– и [2-B10H9F]2–

усиливаются.
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