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Способность циклических эфиров борных кислот к формированию 
ассоциатов 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 частности, с кислородсодержащими основаниями 
[1–4]. В настоящей работе методом RHF/6-31+G(d) в рамках програм-
много обеспечения HyperChem [5] впервые исследованы стереохимиче-
ские особенности комплекса 2,5-диметил-1,3,2-диоксаборинана с гидрок-
сил-анионом. 

Поверхность потенциальной энергии исходного борного эфира содер-
жит минимумы: конформеры экваториальной и аксиальной софы (Се и 
Са)  и переходное состояние: 2,5-твист-форму (2,5-Т) [6]. 
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Образование экзотермичных комплексов с гидроксил-анионом приво-
дит к конфигурационной перестройке атома бора. Преимущественная 
конформация циклического эфира с sp3-атомом бора меняется с софы на 
кресло; формируются (Z)- и (Е)-изомеры. При этом число минимумов на 
поверхности потенциальной энергии образовавшихся ассоциатов заметно 
возрастает за счет появления гибких конформеров 1,4-Т и 2,5-Т. Наиболее 
стабильная из форм (Z)-изомера (Ка, с аксиальной гидроксильной груп-
пой) на 0.8 ккал/моль устойчивее наиболее стабильного из конформеров  
(Е)-изомера (Ка). 
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Конформеры 2,5-Т1 и 2,5-Т2 (Z)-изомера различаются ориентацией 
группы ОН относительно гетероциклического кольца. Полученные ре-
зультаты подтверждают сходство исследованных ассоциатов с ближай-
шими неборными аналогами – замещенными 1,3-диоксанами [7] – и откры-
вают дополнительные возможности для детального изучения стереохимии 
циклических борных эфиров с тетраэдрическим атомом бора. 
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Ранее, мы разработали ряд методов пери-аннелирования шестичленных 
циклов к 1H-нафто[1,8-de][1,2,3]триазину [1, 2]. Учитывая высокую био-
логическую активность значительного количества производных индола, 
в настоящей работе мы разработали метод пери-аннелирования пирроль-
ного цикла к этому соединению. Оказалось, что реакция  1 ммоль кетона 1  
и 0.07 г (1.08 ммоль) NaN3 в 2–3 г ПФК* при 60–70 °C в течение 1 ч  и 

http://www.hyper.com/
mailto:kuzmaggy@mail.ru

