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Целью настоящей работы является исследование влияния растворителя на харак-
тер поверхности потенциальной энергии (ППЭ) молекул 2,4-диалкил-1,3,2-
диоксаборинанов (1-3) – гетероаналогов циклогексана с  комплексом интересных с 
точки зрения стереохимии свойств (электронодефицитный атом бора и электроно-
донорные атомы кислорода в одной молекуле). Согласно данных квантово-
химических и эмпирических расчетов (изолированная молекула в вакууме) и спек-
троскопии ЯМР 1Н (малополярные растворители CCl4, C6D6 и CDCl3) для молекул 
изученных соединений характерна равновесная форма софы Се. Оптимальный 
маршрут инверсии кольца пролегает через переходное состояние 2,5-твист (2,5-Т). 
Увеличение длины радикала R (метил, пентил, гексил) практически не сказывается 
на расчетной величине барьера активации ∆Е≠ (3.5 ккал/моль по данным АМ1), а 
главному минимуму на ППЭ во всех случаях соответствует софа Се (согласно ре-
зультатам расчетов АМ1 относительная стабильность этой формы для изолирован-
ной молекулы эфира 1 составляет 0.3 ккал/моль; по данным ЯМР 1Н величина ∆G0 
этого соединения в дейтерохлороформе равна 0.7 ккал/моль [1]). 
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R=CH3 (1), C5H11 (2), C6H13 (3)  
В рамках метода АМ1 исследована ППЭ эфира 1 в присутствии n молекул воды 

(использование пакета HyperChem 5.02) [2]. Главным минимумом в этом случае 
становится конформер Са; его относительная стабильность растет с увеличением 
числа молекул растворителя (2.8 ккал/моль при n=34, 3.1 ккал/моль при n=58 и 6.5 
ккал/моль при n=112). Во всех случаях образуется две межмолекулярные водород-
ные связи между гетероатомами кислорода и атомами водорода молекул воды. За-
метно возрастает и величина расчетного барьера активации, составляющая для сис-
темы боринан + 112 молекул воды 10.2 ккал/моль. Таким образом, в высокополяр-
ном растворителе конформационное равновесие должно смещаться в сторону акси-
ального конформера либо из-за снижения стабильности формы Се либо из-за по-
вышения стабильности конформера Са (либо из-за одновременного действия обоих 
факторов). 
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