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Данная работа посвящена анализу структурных особенностей, и реакционной способности  карбонильных производных 
клозо-декаборатного аниона общего вида [BnHn-1CO]– (n = 6, 10, 12) и [BnHn-1COR]– (n = 6, 10, 12, R=OH, OCH3, NH2, H, 
CH3). Расчеты проведены на уровне теории ωB97X-D3/6-31++G(d,p). The B–B, B–H, B–C and C–O взаимодействия были 
изучены с использованием квантово-топологического анализа электронной плотности (Quantum Theory of Atoms in Mole-
cules (QTAIM)). Основные топологические параметры электронной плотности были рассчитаны. Было найдено хорошее 
соответствие между результатами анализа кратности связей по Вибергу и QTAIM-анализом B-C и C-O взаимодействий. 
Основные дескрипторы химической реакционной способности были  также вычислены. Электорфильные центры молекул 
были найдены на основе индексов Фукуи, с использованием NBO и AIM атомных зарядов.
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