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Целью настоящей работы является компьютерное моделирование поверхности 
потенциальной энергии (ППЭ) 2-метил-1,3,2-диоксаборинана – типичной кислоты 
Льюиса - в присутствии оснований Льюиса – молекул воды и аммиака, осуществ-
ленное в рамках метода RHF//AM1. 

Известно, что ППЭ самих циклических борных эфиров содержит минимумы – 
инвертомеры софы  – и максимум – 2,5-твист-форму (2,5-Т). 
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В случае системы: одна молекула воды – одна молекула борного эфира - среди 

множества типов бинарных структур существует только два относительно стабиль-
ных ассоциата А и Б. 
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Молекула аммиака образует с борным эфиром три типа комплексов:  
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При этом последний (Д), с координационной связью N→B, наиболее устойчив, а 

на ППЭ в этом случае помимо основного (К1) появляются промежуточные миниму-
мы, отвечающие конформерам 1,4- и 2,5-твист-форм (1,4- и 2,5-Т) и кресла К2. 
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Полученные результаты указывают на заметное влияние электронодонорных со-

единений на характер ППЭ молекул циклических борных эфиров. 
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