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На сегодняшний день синтезом комплексов металлов с N-гетероциклическими карбенами занимаются сотни научных групп по всему миру. Можно отметить три основные особенности этих соединений, благодаря которым они столь популярны. Комплексы металлов с N-гетероциклическими карбенами широко используются как катализаторы различных процессов кросс-сочетания и мультикомпонентных реакций. Некоторые N-гетероциклические карбены обладают противоопухолевой и антибактериальной активностью, следовательно, эти соединения могут находить применение в фармакологической индустрии. Гетероциклические карбены могут иметь привлекательные фотофизические свойства (например, сильную люминесценцию). 
Существует две основные стратегии синтеза этих соединений. Первый подход – это координация свободного карбена (или его генерация in situ) к металлоцентру. Второй подход, который более популярен сегодня, базируется на реакциях циклизации или циклоприсоединения различных реагентов к изонитрилам. 

Научные интересы нашей группы главным образом сосредоточены на реакциях [2+3]-циклоприсоединения различных диполей к изонитрилам. Это путь к прямому одностадийному синтезу N-гетероциклических карбенов и их комплексов. Многие диполи не реагируют с некоординированными изонитрилами даже в жёстких условиях. В то же время, на примере комплексов Pd(II) было показано [1], что координация изонитрилов к кислоте Льюиса резко увеличивает реакционную способность этих диполярофилов по отношению к нитронам. В результате [2+3]-циклоприсоединения нитронов к координированным изонитрилам образуются N,N-дизамещённые 1,2,4-оксадиазолиновые карбены с высокими выходами и в мягких условиях. Несмотря на то, что Pd-координированные оксадиазолиновые карбены были выделены и охарактеризованы, было обнаружено, что они нестабильны и подвергаются самопроизвольному разложению на изоцианат и координированный имин. Поскольку эта побочная реакция снижает выход целевого N-гетероциклического продукта, стабилизация данного карбена является важной синтетической проблемой. 

Нами было проведено детальное теоретическое изучение процессов образования и разложения оксадиазолиновых карбенов, целью которого являлось формулирование важных прогнозов относительно наиболее эффективной комбинации активатора и заместителей для синтеза и стабилизации этих соединений. 

В рамках поставленный цели были решены следующие задачи: во-первых, мы проанализировали влияние различных металлоцентров и заместителей на процессы образования и разложения оксадиазолинов; во-вторых, мы попытались понять основные движущие силы данных процессов; и, наконец, мы исследовали механизм разложения оксадиазолинов.
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