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Нанообъекты, в  частности, фуллерены и  нано-
трубки оказывают влияние на  конформационные 
характеристики инкапсулированных молекул и суще-
ственно меняют свойства последних [1]. В частности, 
недавно было показано, что молекула этана в нано-
трубках пребывает в  заслоненной конформации [2]. 
В настоящей работе с помощью приближения РВЕ/3ζ 
в рамках программного обеспечения ПРИРОДА [3] 
впервые исследовано конформационное поведение 
молекулы диборана, В2Н4 (I) помещенной во внутрен-
нюю полость модельной нанотрубки С96Н8. 

Для самого диборана возможна реализация 
трех форм: неклассической (а, главный мини-
мум), ортогональной (б, локальный минимум) 
и  планарной (в, переходное состояние между 
двумя минимумами б, табл.). 

Данные литературы подтверждают полученные расчетные результаты [4]. Однако для инкапсу-
лированной молекулы диборана I в нанотрубке положение меняется.
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Расчет для неклассической формы (а) прове-
сти не удалось. Планарная форма (б) неожидан-
но оказалась самой устойчивой (∆Е0

0, ∆Н298
0). Ее 

гессиан, в отличие от свободной молекулы дибо-
рана, не содержит мнимых частот.

Таким образом, данные компьютерного модели-
рования показывают, что силовое поле нанотрубки 
заметно влияет на энергетические параметры инкап-
сулированной молекулы и  способно существенно 
изменить характер ее конформационного поведения.

Энергетические параметры диборана (I) 

Форма ∆Е0
0 (ккал/моль) ∆Н298

0 (ккал/моль) ∆G298
0 (ккал/моль) ∆S298

0 (кал/моль К)
Свободный диборан

а
б
в

0
3.5

21.2 (∆Е0
≠)

0
3.8

21.1 (∆Н298
≠)

0
3.0

20.9 (∆G298
≠)

0
2.7

0.9 (∆S298
≠)

Диборан в нанотрубке
Б
в

0.2
0

0.3
0

0
0.5

0
-2.5

Следует также отметить, что инкапсули-
рованная форма (в) отличается самым низким 
порядком связи В-В (0.64), который в  1.5  раза 
меньше, чем для формы (б) (0.95). В то же время 
в случае свободной молекулы В2Н4 порядок этой 
связи мало зависит от ее структуры: 1.13 для (а), 
1.09 для (б) и 0.98 для (в). Помимо этого инкап-
сулированная молекула приобретает заметный 
отрицательный заряд (-1.53), хотя в целом систе-
ма диборан-нанотрубка остается электрически 
нейтральной. Последнее характерно для  всех 
исследованных кластеров, образованных нано-
трубками и включенными в их полость молеку-
лами [2, 5-7]. 
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Экономические науки
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Одним из приоритетных направлений науки 
является развитие экономики предприниматель-
ства. Будущее для человека, было, есть и пока 
остается неизвестным, а  значит неопределен-
ным. И, как известно, в условиях неопределен-
ности субъекту принятия решения избежать 
рисков не представляется возможным. Харак-
терной особенностью предпринимательской де-
ятельности является необходимость её осущест-
вления в условиях неопределённости. 

Неопределённость не позволяет заранее точ-
но и достоверно определить как будущее состо-
яние внешней и  внутренней предприниматель-
ской среды на различных временных горизонтах 
прогнозирования, так и результат принятия того 
или иного предпринимательского решения. 

Предлагаемая в настоящей работе трактовка не-
определённости базируется на постулировании 
факта неотъемлемого существования неопре-
делённости в  окружающем нас мире и  нераз-
рывной связи неопределённости с  ожидаемым 
результатом какого-либо события или явления. 

При этом, чем выше степень «размытости» 
ожидаемого результата или явления, тем больше 
неопределённость. Определённость представля-
ется авторам вырожденным случаем состояния 
неопределённости, когда степень «размытости» 
ожидаемого результата стремится к  0. Возмож-
ные риски неразрывно связаны с неопределённо-
стью и проявляются в отклонении фактического 
результата какого – либо события от ожидаемого. 
Чем больше неопределённость, тем более «раз-
мыт» и  менее понятен ожидаемый результат. 
Следствием этого является вырождение самого 
понятия риска в условиях очень сильной неопре-
делённости, когда ожидаемый результат размыт 
настолько сильно, что вообще непонятен. 

В соответствии с предлагаемой в настоящей 
работе трактовкой мерой неопределённости мо-
жет выступать величина диапазона возможных 
значений того или иного признака или показате-
ля. Чем шире этот диапазон при одной и той же 
степени доверия – тем выше неопределённость. 
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