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Интерес к структурным исследованиям шестичленных циклических эфиров борных 

кислот связан как с особенностями их строения, так и с использованием в качестве реагентов 

тонкого органического синтеза [1-6]. Ранее [7, 8] были выявлены основные колебательные 

частоты в ИК и КР спектрах замещенных 1,3,2-диоксаборинанов. Целью настоящей работы 

является компьютерное моделирование колебательного спектра 2-изопропил-1,3,2-диоксабо-

ринана (I) с помощью неэмпирического квантово-химического приближения HF/6-31G(d) в 

рамках программного обеспечения HyperChem [9]. 
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Исследовались колебательные частоты, связанные с гетероатомным фрагментом коль-

ца. Все они принадлежат к так называемой области «отпечатков пальцев» молекулы. Полу-

ченные результаты представлены в таблице. 

 
Основные колебательные частоты соединения I  

Чястота, 
см

-1 
Интенсивность, 

% 
Отнесение Частоты из экспери-

ментальных ИК и КР 
спектров, см-1 [8] 

671 11 Внеплоскостные деформационные ко-
лебания фрагмента СВО2 (δ СВО2) 

673 (ср), ИК 

713 4 Cимметричные валентные колебания 
ВО2 (νs ВО2) 

732 (с), КР; 
730 (о. сл), ИК 

1201 36 Смешанные колебания фрагмента  
СОВС 

1203 (с), ИК 

1221 15 Смешанные колебания фрагмента 
(СО)2ВС 

1220 (сл), ИК 

1238 100 Смешанные колебания фрагмента 
СС2О2ВС 

1230 (сл), ИК 

1274 66 Смешанные колебания фрагмента 
СОВОС 

1270 (с), ИК 

1346 91 Валентные колебания ВС (ν В-С) 1337 (с), ИК 
1427 38 Асимметричные валентные колебания 

ВО2 (νas ВО2) 
1420 (с), ИК 

Примечание: с – сильная, ср. – средняя, сл. – слабая, о.сл. – очень слабая 



 

При определении расчетных колебательных мод использовалась процедура масшта-

бирования с коэффициентом 0.8953, соответствующим уровню теории HF/6-31G(d) [10].  

 Выявленные моды свидетельствуют о заметном вкладе смешанных колебаний, в ко-

торых участвуют фрагменты гетероциклического кольца, в общий спектр. При этом для ко-

лебаний νs ВО2  (КР) и δ СВО2  (ИК) наблюдается хорошее соответствие расчетных и экспе-

риментальных значений частот. Вместе с тем установлены и существенные расхождения с 

прежними отнесениями колебаний в ИК спектре соединения I. Так, значение частоты ν В-С 

на основании данных литературы относилось к полосе при 1203 см-1 [8], однако согласно ре-

зультатам моделирования эта полоса отвечает смешанным колебаниям фрагмента СОВС (ва-

лентным и деформационным), а колебания ν В-С в экспериментальном ИК спектре проявля-

ются в более высокочастотной области в виде интенсивной полосы при 1337 см-1. Помимо 

этого асимметричным валентным колебаниям νas ВО2 отвечает полоса не при 1327 см-1 [8], а 

при 1420 см-1.  

 Рассмотренные колебательные частоты являются отличительной спектральной харак-

теристикой 1,3,2-диоксаборинанового кольца и могут быть использованы для идентифика-

ции и подтверждения структуры соединений этого класса. 
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