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ТЕРМОДИНАМИЧЕСКИЕ СВОЙСТВА

B(CH3)3, B(C2H5)3, B2(CH3)6 И B2(C2H5)6
∗

Г. А. Поскрёбышев1, С. М. Фролов2

Аннотация: C помощью трех квантово-химических приближений (M06-2X/6-311++G(d,p), CBSQB3
и G3B3) рассчитаны стандартные энтальпии атомизации и термодинамические свойства мономеров
и димеров двух пирофорных борорганических соединений, а именно: B(CH3)3 (триметилбор, ТМБ)
и B2(CH3)6 (димер ТМБ, ДТМБ), B(C2H5)3 (триэтилбор, ТЭБ) и B2(C2H5)6 (димер ТЭБ, ДТЭБ). Уста-
новлено, что значения стандартной энтальпии образования мономеров ТМБ и ТЭБ (–fH◦(B(CH3)3)3 =
= −111,3 кДж/моль и –fH◦(B(C2H5)3)3 = −145,4 кДж/моль), рассчитанные с использованием G3B3
приближения, наилучшим образом согласуются с литературными экспериментальными данными, нахо-
дясь в пределах точности измерений: различие между рассчитанными и измеренными значениями соста-
вило 15 кДж/моль. Для ДТМБ и ДТЭБ значения стандартной энтальпии образования (–fH

◦(B2(CH3)6) =
= −180 ± 30 кДж/моль и –fH◦(B2(C2H5)6) = −219 ± 30 кДж/моль) и их температурные зависимости
получены впервые. Температурные зависимости –r1G◦ и –r2G◦ реакций диссоциации ДТМБ и ДТЭБ
соответственно указывают на практически полную диссоциацию димеров даже при T < 300 K. Как
следствие, можно констатировать, что вклад димера в теплоту сгорания ТМБ и ТЭБ пренебрежимо мал.
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