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Розуміння механізмів каталітичних асиметричних реакцій у значній мірі визначило шлях розвитку найважливіших напрямків біологічної та медичної хімії. При цьому домінуючим підходом є використання квантово-хімічних методів, а саме DFT (теорія функціоналу густини), в сполученні з експериментальними дослідженнями. Основним обмеженням такої стратегії є вибір модельних систем, адекватно відображаючих поведінку каталізатора та дозволяючих проведення розрахунків високого рівня. Хіральні 1,3,2-оксазоборолідини (CBS-система), запропоновані Корі та співр. [1] є одним з найбільш поширених гомогенних каталізаторів. Каталізатори, запропоновані нами, з однієї сторони містять в якості екрануючого замісника тримірний фрагмент молекули каркасного вуглеводню – адамантану або  D3-трісгомокубану, а з іншої, мають різні джерела асиметричної індукції. У випадку адамантанвмісного каталізатора – це асиметричний атом вуглецю, а у випадку D3-трисгомокубанового похідного – сам вуглеводневий каркас. Використовуючи комбінацію експериментальних досліджень та комп’ютерне моделювання методом DFT (B3LYP/6-31G*) цікаво буде порівняти, який тип хіральності спроможний забезпечувати більшу асиметричну індукцію та чому. Запропоновані нами каталізатори можно отримати в оптично чистому вигляді із відповідних попередників – 1,2-аміноспиртів з використанням відомих методів синтезу. 
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