Ефикасна синтеза нових триазола који укључују барбитурне мотиве via [3+2] циклоадиционе реакције: Експериментална и теоријска студија
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Извод: У овом раду је описана синтеза у добром приносу нових деривата триазола са барбитуратним мотивима. Алкин је приређен Кневенагеловом реакцијом барбитурних деривата са ortho и para O-пропаргилованим хидроксил-бензалдехидом. Механизам и региоселективност ове [3+2] циклоадиционе (CA) реакције испитивани су коришћењем теорије функционала густине (DFT) на B3LYP/6-31+G(d) нивоу теорије. Рачунарске студије показују да је ди-бакром катализовани вишестепени механизам, који укључује интермедијер са шесточланим прстеном, најповољнија реакциона путања. Региоселективност је објашњена преко интеракција граничних орбитала (FMO), локалне и глобалне електрофилности, те индекса нуклеофилности. Сагласно томе, најповољније интеракције за ди-бакар ацетилиде су у доброј сагласности са опаженом региоселективношћу, док се за некатализовану реaкцију добијају потпуно супротни резултати.
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