Исследование методов функционализации Сs- и D3-трисгомокубанов
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Поиск новых производных каркасных систем и исследование методов их функционализации уже более 50 лет интересует синтетиков в связи с возможностью их использования в качестве противовирусных  препаратов и нейропротекторов. Наиболее перспективными с точки зрения сообщения молекуле биологической активности являются третичные производные каркасных углеводородов. Исходя из этого, целью работы стала разработа методов функционализации Сs- и D3-трисгомокубанов.

Квантово-химические рассчеты показали невозможность прямой функционализации СS- и D3-трисгомокубана в третичные положения [1].
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	D3-трисгомокубан

	
	Относительная стабильность катиона в положениях, ккал/моль
	Относительная стабильность радикала в положениях, ккал/моль

	Метод
	«1»
	«9»
	«7»
	«1»
	«9»
	«7»

	B3PW91/6–31G(d)
	0,0
	5,6
	1,2
	4,0
	2,6
	0,0

	MP2
	0,0
	7,9
	0,8
	
	
	0,0

	
	Относительная стабильность катионов  Cs-трисгомокубана, ккал/моль
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	«1»
	«2»
	«3»
	«4»
	«8»
	«9»

	MP2
	+13,0
	+14,6
	+17,1
	TS
	0,0
	+8,9

	B3PW91/6–31G(d)
	+8,1
	+9,1
	+10,2
	+8,6
	0,0
	+5,1


Нами было разработано различные новые методы введения заместителей в третичные положення каркасов : положения ««2» , «9» «10» для D3- трисгомокубана и положения «1», «9», «10» для СS- трисгомокубана. 
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