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Roku 1996 Noyori et al. publikoval originalni metodu asymetrické redukce imin(i a ketond. Tato
reakce, katalyzovana komplexy typu [RuCl(TsDPEN)(p-cymen)], ma velky potencial ve
farmaceutickém primyslu pro svoji jednoduchost provedeni a vysokou stereoselektivitu.

Tehdy navrzeny reakéni mechanismus predpokladal zformovani Sesti¢lenného cyklu, a to jak u
ketond, tak imind. V nedavné dobé (2009) vSak Wills et al. poukazal na nékteré zasadni rozpory
s timto predpokladem (U¢ast NH. skupiny, izomerie produktu, aj.) a navrhl zcela novy, ,iontovy"
mechanismus reakce pro redukci imind.

Zatimco cyklické iminy (zejména substituované 3,4-dihydroisochinoliny) jsou z pohledu
mechanismu intenzivné zkoumany, data pro acyklické iminy jsou pomérné nedostate¢na. Tato
studie si klade za cil prozkouméani mechanismu hydrogenace acyklickych imind na Noyoriho
komplexu prostfednictvim ab initio vypocetnich metod se snahou o osvétleni vyznaénych
rozdild vici cyklickym imindm. Jako modelovy substrat byl zvolen acetofenon benzylimin.
Vypocty byly realizovany prostfednictvim programovych balikd Gaussian 03 a Gaussian 09.



