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Заключною стадією в квантово-хімічному дослідженні процессу асиметричного відновленні прохіральних кетонів BH3 є вивчення останньої структури, що передує процессу гідридного переносу – аддукту каталізатор-боран-кетон. У якості карбонільної компоненти обран прохіральний метилетилкетон.

	Каталізатор
	Довжини зв’язків (Å)

	
	C4-N
	N-B
	B-O
	C4-C5
	B-H
	C5-O

	Me-H2-BH3-MeEtK-top
	1.525
	1.581
	1.408
	1.536
	1.018
	1.525

	Me-H2-BH3-MeEtK-bottom
	1.505
	1.581
	1.433
	1.538
	1.206
	1.419

	Me-Me2-BH3-MeEtK-top
	1.524
	1.575
	1.402
	1.555
	1.204
	1.438

	Me-Me2-BH3-MeEtK-bott.
	1.506
	1.586
	1.431
	1.557
	1.206
	1.436

	Me-Et2-BH3-MeEtK-top
	1.524
	1.575
	1.404
	1.563
	1.204
	1.438

	Me-Et2-BH3-MeEtK-bottom
	1.505
	1.587
	1.433
	1.563
	1.206
	1.436

	Ad-Me2-BH3-MeEtK-top
	1.542
	1.581
	1.398
	1.569
	1.205
	1.442

	Ad-Me2-BH3-MeEtK-bott.
	1.516
	1.551
	1.402
	1.580
	1.199
	1.444

	Ad-Et2-BH3-MeEtK-top
	1.545
	1.578
	1.399
	1.573
	1.205
	1.442

	Ad-Et2-BH3-MeEtK-bottom
	1.518
	1.552
	1.404
	1.584
	1.199
	1.442


Необхідно наголосити, що у результаті взаємодії з молекулою кетону йде викривлення планарності боролідинового кільця. У той же час спостерігається зміна довжини зв’язку С-О і у молекулі приєднаного кетона (1.23Å-1.24Å) у порівнянні з вільною (1.21Å). Одночасно йде і послаблення зв’язку В-Н у приєднаній молекулі борану (1.21Å-1.22Å), що важливо для еффективності процесу переміщення гідрид-іона на карбонільний атом вуглецю метилетилкетона.

Порівняння енергій утворення усіх оптимізованих аддуктів вказує на той факт, що реакція кетону з bottom-комплексом каталізатор-боран є більш вигідною в порівнянні з аналогічною реакцією з участю відповідного top-комплекса.

Аналізуючи наявні дані можно сказати, що головну роль у наданні високої стереоселективності реакції грає адамантильний замісник, що знаходиться поблизу реакційних центрів. Саме він забезпечує суттєву різницю в енергіях top- и bottom- комплексів для аддуктів каталізатор-боран і каталізатор-боран-кетон.
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