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Проведено комплексное исследование замещенных производных клозо-боратных анионов. Обна-
ружены основные закономерности, обуславливающие прочность экзо-полиэдрических связей B–X, где
X = C, N, O, а также невалентных диводородных контактов. Найдено, что дескрипторы электронной
плотности хорошо коррелируют с параметрами длин связей, а также индексами кратности связей.
Полученные для кластерных анионов результаты сравнивались с аналогичными для элементорга-
нических соединений, содержащих в своем составе один атом бора. С помощью метода Conceptual
DFT была изучена реакционная способность клозо-декаборатных анионов и найдены наиболее пер-
спективные синтоны для дальнейшей направленной модификации. В работе использовались самые
актуальные и апробированные теории и методы расчета строения и свойств молекул.
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В настоящее время химия кластерных анионов
бора активно развивается [1–3]. Интерес к кла-
стерным соединениям бора продиктован, в первую
очередь, возможностью применения данных со-
единений в создании эффективных препаратов
для бор-нейтронзахватной терапии [4, 5]. Пред-
ложено множество подходов к направленной
функционализации клозо-боратных анионов [6].
Данные методы направлены на селективное введе-
ние разнообразных экзо-полиэдрических замести-
телей, что позволяет создавать неорганические и
бионеорганические платформы с заданными свой-
ствами.

Основной акцент в данной области сделан на
экспериментальных исследованиях, тогда как в
литературе имеется всего несколько примеров
теоретических работ [7–9]. Теоретические иссле-
дования позволяют изучать свойства соединений,
которые бывает проблематично изучить метода-
ми экспериментальной химии. Также данные ме-
тоды делают возможным предсказание свойств
соединений еще до их получения, чтобы находить
наиболее эффективные синтетические стратегии.
Актуальность данной работы заключается в раз-

работке эффективных и наглядных теоретиче-
ских моделей, направленных на объяснение ос-
новных структурных особенностей производных
кластерных анионов бора, что дает возможность
разработать эффективные стратегии получения
производных кластерных анионов бора с заданны-
ми свойствами. Научная значимость работы осно-
вывается на создании комплекса теоретических
методов, направленных на создание новых бионе-
органических платформ на основе клозо-боратных
анионов. Новизна исследования заключается в
комплексном исследовании феномена экзо-поли-
эдрических связей в производных клозо-борат-
ных анионов методами квантовой химии. Таким
образом, использование теоретических методов
исследования позволяет выявлять основные за-
кономерности, влияющие на строение и физико-
химические свойства целевых объектов.

В настоящей работе были изучены производ-
ные с экзо-полиэдрическими связями B–C, B–O,
B–N. Одним из основных инструментов являлся
квантово-топологический анализ распределения
электронной плотности по Бэйдеру. С помощью
этого метода можно легко и наглядно проанализи-
ровать особенности распределения электронной
плотности в молекулах. При этом данный метод эф-
фективен как для анализа валентных контактов, так
и для невалентных.

1 Работа подготовлена в рамках “Конкурса научных работ
им. академика Я.К. Сыркина за работы в области квантовой
химии, теории строения молекул и химической связи”.
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Большое внимание в работе было уделено изу-
чению экзо-полиэдрических связей B–C в произ-
водных клозо-боратных анионов. Первоначально
нами были изучены моно-карбонильные произ-
водные клозо-боратных анионов общего вида
[BnHn – 1CO]2–, n = 6, 10, 12 [10]. На основе изучен-
ных трендов дескрипторов электронной плотности
было обнаружено, что наиболее прочная связь B–C
характерна для аниона [B6H5CO]–.

В дальнейшем нами было расширено изучение
феномена экзо-полиэдрической связи B–C, для
чего мы исследовали производные общего вида
[BnHn-1COR]2– (n = 6, 10, 12; R = H, CH3, NH2, OH,
OCH3) [11]. Мы обнаружили общие тренды, кото-
рые характерны не только для клозо-боратных
анионов, но и для аналогичных карбоксиборанов
общего вида N(CH3)3BH2COR (R = H, CH3, NH2,
OH, OCH3). Было обнаружено, что производные
общего вида [BnHn – 1COH]2– (n = 6, 10, 12) харак-
теризуются наибольшими значениями дескрип-
торов электронной плотности, что указывает на
то, что данные производные обладают наиболее
прочной экзо-полиэдрической связью B–C.

Метод Байдера был применен нами для анализа
производных c экзо-полиэдрическими связями
B‒N. Были изучены аммониевое и гидроксилам-
мониевое производные клозо-декаборатного ани-
она общего вида [B10H9NH3]– и [B10H9NH2OH]–.
Обнаружено, что в случае аммониевого произ-
водного клозо-декаборатного аниона связь B–N
является наиболее прочной.

Нами были изучены монозамещенные гидрок-
си-производные клозо-боратных анионов общего
вида [BnHn – 1OH]2– (n = 6, 10, 12) [12]. На основе
анализа основных дескрипторов электронной
плотности было обнаружено, что для аниона
[B12H11OH]2– наблюдается самая прочная экзо-
полиэдрическая связь B–O.

С помощью метода Байдера изучены внутримо-
лекулярные диводродные связи в ряде кластерных
анионов бора с экзо-полиэдрическими связями
B–C производные общего вида [BnHn – 1COR]2–

(n = 6, 10, 12; R = H, CH3, NH2, OH, OCH3). Обнару-
жено, что наиболее прочные контакты образуются
в борилированных аналогах карбоновых кислот
общего вида [BnHn – 1COOH]2– (n = 6, 10, 12). Дан-
ное явление можно объяснить тем, что протон
карбоксильной группы обладает значительным
положительным зарядом, что делает его взаимодей-
ствие с отрицательно заряженным экзо-полиэдри-
ческим атомом водорода самым эффективным.

Нами проведен анализ реакционной способ-
ности замещенных клозо-боратных анионов в
рамках теории Conceptual DFT [11]. Данный ме-
тод позволяет с помощью простых математиче-
ских выкладок оценить реакционную способ-

ность молекул, не используя при этом затратные
по времени и вычислительным ресурсам расчеты
механизмов реакций. В качестве основных де-
скрипторов реакционной способности были ис-
пользованы электронный химический потенциал
μ, химическая жесткость η и мягкость S, глобаль-
ная электрофильность ω, которые были вычисле-
ны с помощью следующих формул:

Наиболее показательными являются данные
глобальной электрофильности ω, так как они
коррелируют со способностью молекул вступать в
реакции электрофильного или нуклеофильного
замещения. Также был проведен анализ индексов
Фукуи, позволяющий найти самые реакционно-
способные центры в молекуле. Так, обнаружено,
что для производных общего вида [BnHn – 1COR]2–

(n = 6, 10, 12; R = H, CH3, NH2, OH, OCH3) наи-
большим индексом электрофильности обладают
анионы общего вида [BnHn – 1COH]2– (n = 6, 10,
12). Это говорит о том, что данные производные
могут являться наиболее перспективными синто-
нами для дальнейшей модификации, так как они
наиболее легко вступают в реакции присоедине-
ния.

Таким образом, проведено комплексное иссле-
дование замещенных производных клозо-боратных
анионов. Нам удалось найти основные закономер-
ности, обуславливающие прочность экзо-полиэд-
рических связей B–X, где X = C, N, O, а также не-
валентных диводородных контактов. Было обна-
ружено, что дескрипторы электронной плотности
хорошо коррелируют с параметрами длин связей,
а также индексами кратности связей. Получен-
ные для кластерных анионов результаты сравни-
вались с аналогичными для элементорганических
соединений, содержащих в своем составе один
атом бора. С помощью метода Conceptual DFT
была изучена реакционная способность клозо-де-
каборатных анионов и найдены наиболее перспек-
тивные синтоны для дальнейшей направленной
модификации. В данной работе использовались са-
мые актуальные и апробированные теории и ме-
тоды расчета строения и свойств молекул.
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