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Способность циклических эфиров борных кислот к формированию комплексов как с донорами, так 

и с акцепторами электронной пары делает эти соединения удобными объектами в компьютерном 

моделировании механизмов взаимодействия борсодержащего субстрата с растворителями различной 

природы. В настоящей работе методом MP2//6-31G(d) в рамках программного обеспечения 

HyperChem [1] впервые исследована энтальпия образования комплексов 5- и 6-членных циклических 

эфиров метилборной кислоты c гидроксил-анионом. 
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По данным расчета все комплексы экзотермичны (∆Н<0).  
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Полученные значения ∆Н в 2–3 раза превышают данные эксперимента для молекулярных 

ассоциатов R3B•XR
1

n (X=O, N, P, S [2]). В ходе формирования исследуемых аддуктов происходит 

конфигурационная перестройка гетероатомов бора и азота с планарной на тетраэдрическую. При этом 

в самом ассоциате возможны конформационные изменения, связанные с различной ориентацией 

атомов водорода у азота (псевдо-аксиальная либо псевдоэкваториальная). Однако обусловленные 

этим раз-личия в энергии не превышают 0.5 ккал/моль и, таким образом, не являются 

принципиальными в оценке значений ∆Н. Расчетная длина связи В–О от 1.453 до 1.507 Е  

максимальна для аддукта 1,3,2-диазаборинана и соответствует известным экспериментальным 

данным для соединений четырехковалентного атома бора [3]. 

Полученные результаты показывают, что последовательная замена гетероатомов кислорода на азот 

приводит к снижению значения ∆Н. Этот же эффект наблюдается и при переходе от пятичленных 

аналогов к шести-членным. Таким образом, в рамках используемого расчетного прибли-жения 

циклические эфиры диолов являются более сильными кислотами Льюиса по сравнению с эфирами 

аминоспиртов и диаминов, а кислот-ность шестичленных производных слабее, чем пятичленных. 

Последнее обстоятельство подтверждено экспериментально путем количественной оценки энергии 

напряжения борорганических гетероциклов как по сте-пени межмолекулярной ассоциации [4, 5], так и 

термодинамически [6]. 

Образование аддуктов [В–(R)ОН]
–
 является первой стадией гидролиза циклических эфиров борных 

кислот [3], поэтому использованный подход открывает дополнительные возможности для оценки 

относительной стабильности и исследования химических превращений  этих  соединений. 
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