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Аннотация 

Проведены квантово-химические расчеты медиборола в газовой фазе и в растворе методом 
функционала плотности с использованием полноэлектронного базисного набора 6-31G(d) в 
программном пакете GAUSSIAN'03 и TZ2P+ в программе Амстердамский функционал плотности. 
Показана структурная возможность реакции медиборола с хлоридом железа, проведен анализ 
орбитальных взаимодействий. Показана термодинамическая невозможность протекания этой реакции. 

 


