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Палладиевые комплексы с фосфороорганическими и N-гетероциклическими карбеновыми лигандами широко используются в качестве пре-катализаторов в реакциях кросс-сочетания Бахвальда-Хартвига. 
В данной работе исследуется синергетический эффект [1] – увеличение выхода в реакции кросс-сочетания Бахвальда-Хартвига при совместном использовании двух типов лигандов. В качестве модельной выбрана реакция морфолина с 4-бром-N,N-диметиланилином в толуоле при 85 oC (схема 1).
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Схема 1. Модельная реакция Бахвальда-Хартвига
Всего испробовано 58 различных вариаций палладиевых пре-каталитических систем (рис. 1). Выходы в реакциях оценивались с помощью спектроскопии ЯМР на ядрах 1Н. Наилучшие результаты получены при использовании систем на основе RuPhos/IPr (выходы >99%).
[image: ]
Рис. 1. Различные типы палладиевых пре-каталитических систем
На основании полученных результатов проведён анализ выходов реакций с помощью машинного обучения. В качестве дескрипторов для лигандов были выбраны углы Толмана и химические сдвиги 31P, взятые из существующей базы данных [2]. Полученные результаты полностью подтверждают наличие синергии между NHC и фосфиновым лигандами, кроме того, большая σ-электронодонорность и больший угол Толмана фосфинового лиганда приводят к лучшим выходам, что соответствует теоретическому пониманию механизма реакции.
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