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Среди координационных соединений бора можно выделить спиробораты, т.к. они проявляют интенсивную флуоресценцию в твердом состоянии и слабую - в растворе, что определяет перспективы их использования в промышленных и медицинских технологиях. Для повышения эффективности направленного синтеза новых функциональных материалов необходимо подробное изучение электронной структуры и определение влияния функциональных групп на природу и энергии электронных переходов. 
Использование методов внешневалентных функций Грина (OVGF) [1], алгебраического диаграммного построения для поляризационного пропагатора во втором порядке теории возмущений (ADC(2)) [2], стационарной и нестационарной теории функционала плотности (DFT и TDDFT) совместно с данными рентгеновской фотоэлектронной и абсорбционной спектроскопии позволило исследовать электронную структуру и выявить взаимосвязи «строение-свойство» трех спироборатных комплексов. В двух из которых лигандами выступают β-кетоимины с различными заместителями, а в третьем комплексе – ацетилацетон.
Оптимизация геометрии комплексов в основном и возбужденном состояниях проводилась методами DFT и TDDFT с использованием базиса атомных функций Def2-SVP и гибридного функционала B3LYP. Энергии катионных состояний рассчитаны методами OVGF/cc-PVDZ и DFT/BHHLYP/cc-PVDZ. Возбужденные состояния смоделированы методами ADC(2)/cc-PVDZ и TDDFT/CAMB3LYP/cc-PVDZ. Результаты расчетов катионных и возбужденных состояний сопоставлены с экспериментальными данными рентгеновской фотоэлектронной и абсорбционной спектроскопии. Образцы исследованных соединений и их спектры поглощения предоставлены сотрудниками кафедры общей, неорганической и элементоорганической химии Дальневосточного федерального университета.
В ряду исследованных соединений определено влияние заместителей на энергии катионных и возбужденных состояний, форму молекулярных орбиталей, природу переходов, заряды на атомах, геометрические параметры и др. Обнаружено, что замещение ацетилацетона β-кетоимином приводит к уменьшению энергий электронных переходов S0→S1 на 1,26 эВ, вследствие чего наблюдается батохромный сдвиг длинноволновой полосы абсорбционного спектра. 
Работа выполнена при финансовой поддержке Российского фонда фундаментальных исследований (грант № 20-33-90196 «Аспиранты»). Рентгеновские фотоэлектронные спектры получены на базе Научного парка СПбГУ (http://researchpark.spbu.ru/). Расчеты методом OVGF были проведены с использованием вычислительных ресурсов Ресурсного Центра "Вычислительный центр СПбГУ" (http://www.cc.spbu.ru/). Расчеты методами ADC(2), DFT и TDDFT проведены на оборудовании ЦКП "Дальневосточный вычислительный ресурс" ИАПУ ДВО РАН (https://cc.dvo.ru/).
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