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Для детального вивчення механізму асиметричного відновлення прохіральних кетонів за участю адамантанвмісних 1,3,2-оксазаборолідинів послідовно було вивчено структури можливих незаміщених і заміщених модельних сполук, що містять замісники в різних положеннях боролідинового кільця, методом DFT у базисі B3LYP/6-31G*. Аналіз геометрії таких структур дозволив би визначити які структурні фактори можуть впливати на ефективність каталізатору, а також з'ясувати, завдяки чому каталізатор Корі 4 виявляє унікальні властивості у відновленні прохіральних кетонів [1]. Вихідними об'єктами для послідовного порівняльного аналізу нами було обрано незаміщений 1, метилзаміщений 2 та адамантилзаміщений 3 1,3,2-оксазаборолідини, структури яких представлені на рис.1.
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Ефективність каталізатору визначається наявністю відповідних замісників при С(4) і С(5) оксазаборолідинового циклу, що здатні впливати на зміну довжини зв'язків С(4)-N, N-B, B-O і C(5)-C, що відображається на геометрії самого циклу, на його поведінці в наступних перетвореннях. Це стає наявним уже при заміщенні атому Н на метильну групу при С(5) у cполуці 2.
	Довжини зв'язків, Ǻ
	1
	2
	3
	4

	C-N
	1.464
	1.467
	1.466
	1.471

	C-O
	1.441
	1.439
	1.438
	1.44

	      N-B
	1.405
	1.405
	1.408
	1.413

	      В-Н
	1.189
	1.189
	1.192
	1.19

	      B-O
	1.376
	1.376
	1.377
	1.378

	      C(4)-C(5)
	1.551
	1.558
	1.562
	1.548


Введення метильної групи приводить до незначного подовження С(4)-С(5) зв'язку з 1.551 до 1.558Å і C(4)-N з 1.464 до 1.467Å. Інші зв'язки не змінилися. Однак геометрія оксазаборолідинового циклу починає істотно змінюватися при введенні в положення С(4) об'ємного адамантильного замісника. Особливістю структури адамантанзаміщеного 1,3,2-оксазаборолідину є істотне подовження зв'язку С(4)-С(5) з 1.551 до 1.562Å і зв'язку С(4)-С(Аd) у порівнянні з метилзаміщеним оксазаборолідином С(4)-С(CH3) з 1.527 до 1.556Å. 

Отримані дані стали відправним пунктом для можливого порівняльного аналізу адамантанвмісного каталізатору 3 і каталізатору Корі 4, який би дозволив встановити, який з факторів – просторовий (у випадку адамантильних систем) або конформаційний (у випадку біциклічної системи каталізатору Корі) є домінуючим у стереоселективних каталітичних процесах. 
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