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Интерес к циклическим эфирам борных кислот с гетероатомами кислорода - 1,3-

диокса-2-борациклоалканам – обусловлен все более возрастающим значением этих соедине-

ний в тонком органическом синтезе (получение энантиомерных спиртов и полиенов), ком-

плексом практически полезных свойств (биологически активные вещества, ингибиторы кор-

розии, компоненты полимерных и горюче-смазочных материалов), а также особенностями 

строения (электронные и стерические внутримолекулярные взаимодействия) [1-6]. Послед-

нее в немалой степени обусловлено присутствием электроно-дефицитного атома бора и 

электроно-донорных гетероатомов кислорода в одной молекуле [1,2]. Известно, что поверх-

ность потенциальной энергии (ППЭ) молекул шестичленных борных эфиров – 1,3,2-диок-

саборинанов – содержит один или два (для замещенных аналогов) минимума – конформеры 

софы (С)  – и один максимум – форму 2,5-твист (2,5-Т), а конформационная изомеризация в 

отличие от неборных аналогов – 1,3-диоксанов - предполагает однобарьерный переход меж-

ду минимумами [2,5-9]. 

Ранее нами была подробно изучена применимость квантово-химических методов к 

определению структурных и геометрических характеристик молекул циклических борных 

эфиров [10,11], а также исследована относительная устойчивость стереоизомеров 2,4,5-заме-

щенных 1,3,2-диоксаборинанов [12,13]. Целью настоящей работы является теоретическое 

исследование маршрутов конформационной изомеризации молекул индивидуальных стерео-

изомеров 2,4,5-триметил- и 2,4-диметил-5-изопропил-1,3,2-диоксаборинанов 1 и 2 с помо-

щью неэмпирических (RHF//STO-3G и 3-21G) методов в рамках пакета HyperChem [14]. 
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Обнаружено, что, как и для 4-замещенных 1,3,2-диоксаборинанов [15], конформаци-

онная изомеризация молекул цис- и транс-изомеров эфиров 1 и 2 может проходить по двум 

маршрутам, включающим переходные состояния 2,5-Те и 2,5-Та.  
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Относительная стабильность минимумов и максимумов на ППЭ эфиров 1 и 2  

Соединение Метод расчета ∆Е (ккал/моль) 
Сее Саа С4а5е С4е5а 2,5-Те 2,5-Та 

1-транс RHF//STO-3G 
RHF//3-21G 

0 
0 

1.1 
0.6 

- 
- 

- 
- 

7.0 
8.2 

7.3 
8.2 

1-цис RHF//STO-3G 
RHF//3-21G 

- 
- 

- 
- 

0 
0 

0.1 
0.1 

8.1 
9.4 

9.1 
10.4 

2-транс RHF//STO-3G 
RHF//3-21G 

2.3 
3.6 

0 
0 

- 
- 

- 
- 

6.8 
9.1 

6.1 
7.5 

2-цис RHF//STO-3G 
RHF//3-21G 

- 
- 

- 
- 

0 
0 

2.8 
2.0 

13.3 
14.1 

12.7 
13.2 

 

Полученные данные (таблица) свидетельствуют об энергетической предпочтительно-

сти формы С4а5е для цис-изомеров исследованных соединений. В случае эфира 1 конформе-

ры С 4а5е и С 4е5а практически вырождены по энергии. Для транс-изомеров диэкватори-

альная форма Сее эфира 2 заметно искажена в сторону полукресла и, в отличие от эфира 1, 

менее стабильна, чем диаксиальный конформер Саа. Различия в энергии между переходны-

ми состояниями 2,5-Те и 2,5-Та при использованных методах расчета составляют от 0 до 1.0 

ккал/моль. При этом увеличение конформационного размера алкильного заместителя у атома 

С-5 кольца приводит к возрастанию относительной стабильности формы 2,5-Та; для молекул 



эфира 2 последняя в рамках использованных расчетных приближений более выгодна, нежели 

альтернативная конформация 2,5-Те. В то же время самый устойчивый конформер транс-

изомера – за исключением результатов STO-3G для эфира 2 - стабильнее наиболее устойчи-

вого конформера цис-формы.  

 Таким образом, анализ конформационных превращений индивидуальных стереоизо-

меров 2,4,5-алкилзамещенных 1,3,2-диоксаборинанов указывает на заметное влияние объема 

заместителя у атома С-5 кольца на конформационное поведение молекул исследованных со-

единений и относительную высоту потенциальных барьеров интерконверсии. 
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