Квантово-химическое исследование смешаноэлеменных гидридов BSiPH6 и BSiPH6·NMe3.
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Смешаноэлементные гидриды элементов главных подгрупп могут применяться в качестве single-source прекурсоров для получения полупроводниковых материалов методами химического осаждения из газовой фазы [1, 2]. В отличие от элементоорганических соединений, применяющихся сейчас в этой области, водородные соединения при разложении не загрязняют получающийся продукт углеродом [3]. По сравнению с большим количеством известных соединений элементов 13/15 и 14/15 групп, насчитывается порядка десяти примеров соединений элементов 13/14/15 групп, при этом известные к настоящему моменту соединения 13/14/15 содержат органические заместители, что также ведет к загрязнению продуктов их разложения углеродом [4, 5]. Соединения элементов 13/14/15 групп, содержащие только водородные заместители, неизвестны. Основным направлением развития химии смешаноэлементных гидридов 13/14/15 групп является донорно-акцепторная стабилизация этих соединений с помощью кислот и оснований Льюиса [6].
В рамках данной работы для различных изомеров молекул BSiPH6 и BSiPH6·NMe3 были проведены квантово-химические расчеты на M06-2X/def2-TZVP уровне теории. Были получены оптимизированные геометрии пяти изомеров, их относительные энергии и энергии донорно-акцепторной стабилизации за счет комплексообразования с триметиламином. Показано, что наиболее стабильной структурой является изомер с атомом фосфора (рис. 1), расположенным в центре, и при введении триметиламина энергия система понижается, происходит дополнительная стабилизация гидрида. 
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Рисунок 1. Оптимизированная геометрия наиболее стабильного изомера BSiPH6.
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