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UCCHENOBAHHME MOJEKVJIIPHON W KPUCTAJUIMIECKON
CTPYKTYPbI 6-METWUJI-4-®EHNII-3-LTIAAHO-5-3TOKCHUKAPBOHMJI-
1,4-TATANIPO-2-IINPUAVHCEIIEHOJIATA

1-METHJIMOPO®OJIMHU I

C HoMOmEI0 PEHTTEHOCTPYKTYPHOTO 8HAITH3A USYUEHO CTPOSHME 6-MeTUII-4~herm-
3-nmano-5-3TokcuKapbonun-1,4-aurunpo-2-nupuguHcenenonara 1-metus-
MOpGOAMHMA. Y CTAHOBICHO, UTO 1,4-AMTMAPONMPHIMHOBBIN HMK] MMEET KOH-
dopmanMio BaHHBI, @ MIOCKOCTH HCEBA0AKCUANBHOrO (DEHHMIILHOTO 3aMECTHUTENS
NEPNEHUKYIApHA AHY 3TOi BaHHbl. B awuoRe anusaa cBasu C—Se, pasBHas
1,882(2) A, YKXa3bIBAET HA TO, YTO OTPUNATENLHEIN 3apa GOPMAILHO HAXOTUTCH
B3 aTtoMe Se. AHMOHBI ¥ KATHOHBI COAM B KPHCTANLIE OGBETMHSIIOT MEXMOJEKY-
JSPHEBIE BOZOPORHBIE CBI3U.

B mpopmorkeHHe H3YYEHWS CTPOEHWS COJMEH XadbKOTEHCOHECPXAMEX
azuaoB [1—3] HaMu BHEPBHE OCYMIECTBJEHO DEHTTEHOCTPYKTYDHOE
uccaepopanme 6-merun-4-denmwn-3-nrano-5-srokcukapbonmi-1,4-gurunpo-
2-mmpunmrBEcencHonara 1-mermamopdonmausa (I). Ha puc. 1 nokasan o6mui
BH/A AHMOHA ¥ KaTHOHA comd 1, NIVHBL (B3l ¥ BAICHTHEIC YIVIBI MPABEICHH! B
Tabn. 1 a2,

Puc. 1. O6mipit BUZ XaTHOHA ¥ asuoRd comm |

Cornacno mamabM KeMOpumxcroro 6anka CTPYKTYPHHIX HCCAEAOBAEMEA [4 ]
(exmouag moEb 1997 1), B JmrepaType OTCYTICTBYIOT CBEOCHUS O CTPOCHHHA
CENICHCOACPXAamuX coucH aswamga. B amwone wuccaemoBammoit comm 1,4-mm-
TEAPONMPHUANHOBHE IWKJA WMEET KOH(MOPMALMIO YIUIOMEHHOM BAaHHBI: ATOMEL
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IOanesl cess3elt (d) B MOJeKyiae COeNUHEHWS

Ta6aumuma 1

Cpa3b d, A [8::c d, A
Se—C(2) 1,882(2) Cwy—Cuy) 1,522(3)
0w—Cp) 1,212(3) - Ca—Cs) 1,523(3)
0@—C) 1,344(3) C5—Cs) 1,354(3)
00)—Cs) 1,453(3) C5)—C®) 1,478(3)
03)—C(8) 1,421 (4) Ce—Cmn 1,498(3)
0i3)—Cey 1,424(3) Cy—Cqo) 1,499(4)
Nuy—C2 1,380¢3) Cian—Cs) 1,384(3)
Nwy—Cs) 1,392(3) Can—Ca2) 1,396(3)
N@y—Can 1,151(3) Ca—Cq3) 1,379(4)
NE—C22 1,486(3) Ca—Cpa 1,362(5)
NE—Cen 1,492(3) Caa—Cas) . 1,387(4)
NE)—Cu9 1,501 (3) Cas—Cqs) < 1,3754
Ci2—Cpm) 1,368(3) Cusy—Cny) 1,493(4%)
Ce)—Can 1,416(3) Cpo—C) 1,497(4)
Ca—Cw 1,531(3)

Tabunuma 2
BaneHrtHbie VLB (0 B MOJEKyJe coegmHesms I

yron @ (rpan) Yron @ (pam)
Cey—0@2—C) 116,5(2) Ce—Cie—Cm 126,9(2)
C8y—0p—Cy) 109,2(2) N—Ce—Cw) 113,2(2)
Ce)—Nm—C) 123,3(2) 00)—Ce—0 122,1¢2)
C22)—NE3)—C20) 112,2(2) Ow—CrE)—Cs). 126,6(2)
C2—NE)—Cs) 111,1(2) 02)—Cie—Cs) 111,32
Coy—N@E)—Cas) 110,2(2) O@)—Cp)—Caoy 106,8(2) .
Ce—C—Nu) " 117,6(2) 'Cas—Cun—Ca2) 117,3(2)
Ci3)y—C2—Se 126,42 Cuey—Can—C) 121,7(2)
Nay—C)—Se 116,1(1) Cu—Can—C9) 120,8(2)
Coy—Cp)—Cun 121,7(2) Cu3)—Ca—Cay 120,9(3)
C—CE—Cw 122,1(2) Caa—C3—Ca2) 121,0(3)
Cun—C3)—C 116,1(2) Cu3—Caa—C1s) 119,0(3)
Can—Ch—Ces 113,2(2) Cae)y—Cpus—Caa) 120,4(3)
Cay—Cw—Cq) 109,2(2) Cas—Cae—Cuy) 121,4(2)
CE—Ca—Cpr) 109,5(2) Ney—Can—C@) 173,8(2)
Cio—Cs—C(s) 121,7(2) 03)—C8)—Cq9) 111,4(2)
Ceo—Ce—Co 120,9(2) Cus)—Cao—NE) 110,5(2)
Ce—C5—Cw 117,3(2) N@E)—Cro—Cev 110,8(2)
Ci5y—Cey—N(©) 119,9(2) 03 —Cen—Cuo 111,2¢2)

N@ 7 C4) BHXOAST M3 IUIOCKOCTH OCTAIGHEIX HUETHPEX aTOMOB IHKJIA
(ITOCKOCTh BEIMOJHSETCS ¢ TousocTeo 30,025 A) ma 0,133 = 0,311 A
COOTBETCTBEHHO, YTO OTBeYaeT mepermOy rerepomwkia no guaun C2)...C) Ha
11,7°, C3y...C5) ma 20,7° m N(1)...C(4) =2 20,0°. ARanormyHyio KOH(MOPMAIHIO
1,4-mArEIpoNMpUARHOBOIO OHUKAA MH HaOmopanz paHee B Tmonarax [1—3]
TlcesnoakcraTbabll (DEHAIBHEEMA 3aMECTUTEN, NPAKTHYECKH IEPICHAUKYIAPEH
AHY BaHHH TETEPONMK/IA: ABYTPAHHKIA YTOJI MEXXy HEMHE paseH 89,2°.
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Pamee mpy WCCACAOBAHMA THOMATOB Mbl NPEANOJATANN, YTO OTPUIATCIBHEIN
3apga dopmansHO Haxoawrca Ha atoMe S [1—3 1. [HomoBreM o6pazoM B aHHOHE
conu I orpumarensHsil 3apag Takxe ¢HoOpMaNbHO HAXOOHTCS HAa aToMe Se, 0 ueM
ceapeTenscTByer mmmHa cBasu C(2)—Se (1,882(2) A), xoropas cymecrseHHO
OPEBOCXOAWT MJIMHY CONPSXEHHOM KpaTHoH cBasm C=Se (1,80(1) A) =
samemernoM mupummH-2{(1H)-cenenone [5] m 1-Mermnmmpuams-2-cemeHoHe
(1,834(5) A) [6], mo 3amerHo Xopoue opmmHApHOM cBszE Cspr—Se
(1,902(9)...1,921(9) A) » samemenmmEx 2-ammicencHormpmawaEax [7, 8]
IonTBEpXACHUEM YKA3AHHOM JIOKATW3ANMM 3apgAa SBIIETCS TAKXKE M TO, UTO
aNKUIMPOBAHNE CEJICHOJIATOB MPOTEKACT CTPOro mo aromy ceaeHa [9]. Karmom
N-merrnMopdomHug EMeeT 00HYHY0 KOHGOPMANUO KPECaa ¢ IKBATOPHAILHON
OpHEHTAOWEH METHIBPHOM TpynnE. B T[pakTHYecKW IUIOCKOM (dparMenTe
Se—C2»=C®»—Ca7 = N (2) coupsKeHEMe O0O0yCAOBAMBAET  3aMETHOE
mepepacapenesnieHne mH cega3ei (tabn. 1) mo CpaBHEHWIO CO CTAHAAPTHHIME
sgayeHmamMu. B mpaktmueckm 1wtockom  dparmente  C6)=C5)—C3)=0)
(ropcmomnmnt yron Ce), Cy, C@®), Oq) pasen 16,9°) compsxesme Takxe
00yCI0BIMBAET HEKOTOPOE MEPEPACTIPEACICHNE JUIMH CBI3€H IO CPAaBHEHMIO CO
cragpapranivMa 3HaueHusMu [10]. HaGmomaemaa opmenranums xapOGoHWILHOR
rpyTNH IPABOMUT X COKpAameHAoMy HepanertHoMy KorTakTy C(7y—H (71)...001),
KOTOPHIM,  comiacHo  pabore [11], MoxHO - paccMaTpmBaTh  Kak
BEYTPHEMOJACKYJIIPHYIO BomopopHylo cBg3p tuna C—H...0 ¢ mapamerpamm
Cm...0n 2,882(3), Cop—Han 0,91(2), Hap..Ow 2,28(2) A, yron
Co—Han...0q) 1232)°.

B xpucrauie MexXMOoIeKyIgpaas sogoponsad cea3b N 3)—H@g)...5e (x - 1, y,
z) (N@..Se 3,305(3), N@—He) 0,912, H)...Se 2,402) A), yron
N@y—Hy...Se 175(2)°) obveguudger KaTHOHBI U aEMOBH coy 1. Bonee cmabas
mexmonexynapaag H-cesasp Ny—H@)...Se (1 —x, -y, -z (N@)...Se 3,718(@3),
Naoy—Ha) 0,86(2), H¢...Se 2,902) A, yron Nay—Ha)...Se 158(2)°)
o0beaMHACT AHMOHHL B EHTPOCMMMETPHYHEIE TEMEPH (puc. 2).

Puc. 2. Tpoexknus ac KPUCTAUTAYECKOM CTPYKTYPbE comut 1. TTyHRTHPHBIMY TMHHUSMM TIOKA3AHBI MEX—
MOJIEKYISIPHBIC BOROponHbie cBaau N—H...Se
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Tabauuma 3

KoopgaeaTs (><104) H H30TPOIHBbIC (19 HEBONOPOJHBIX ATOMOB — JKBMBAJCHTHEHIE)
TEMOEPATYPHBIE IIAPAMETPBI JATOMOE B MOJEKyde coeguHeHmMs I
ATtoMm x y z Uteq)
1 2 3 4 5
Se 4797(1) 1987(1) -6(1) 41(1)
oW 106(2) -1935(2) 2742(2) 56(1)
0 -384(2) -179() 2948(2) 46(1)
0@) -139(2) 3879(2) 3692(2) 64(1)
N 3302(2) 47(2) 995(2) 42(1)
N@) 2738(3) 4029(2) 1246(3) 61(1)
N@3) -2648(2) 4606(2) 2038(2) 40(1)
Cw) 35322 1276(2) 905(2) 34(1)
C@) 2825(2) 1857(2) 1476(2) 35
C 2109(2) 1290(2) 2401(2) 35
C5) 1557(2) -127(2) 2104(2) 36(1)
Cs) 2185(3) -680(2) - 1449(2) 38(1)
Con 1775(4) -2053(2) 1100(3) 53D
Ces) 373(3) -863(2) -2606(2) 39(1)
Cw) -1630(3) -816(2) 3412(3) 46(1)
Cao) -2409(4) 86(3) 3608(4) 63(1)
Can 3386(3) 1874(2) 3729(2) 36(1)
Cu 3352(4) 2889(3) 4418(¢3) 59D
Caz) 4587(5) 3489(3) 5578(3) 75(1)
Ca) 5859(4) 3095(3) 6096(3) 61(1)
C(3) 5900(3) 2074(3) 5437(3) 541)
Cae) 4683(3) 1481(2) 4272(2) 45()
Can 2821(3) 3061(2) 13122y 41Q1)
Cas) -330(4) 3893(3) 2430(3) 64(1)
Cao) -1018(3) 4845(3) 1934(3) 55(1)
Cr20) ~2493(3) 4470(3) 33372 48(1)
Cen -1720(4) 3536(3) 3757(3) 60(1)
Cry) -3293(4) 5595(3) 1627(4) 60(1)
H(y 3692(34) -320(26) 580(26) S51(7)
H(3) -3378(34) 3868(27) 1515(25) 53(D
H4) 1135(27) | 1497(20) 2304(20) 31¢5)
H(71) 1091 (56) -2589(43) 1399(42) 116(15)
H(72) 1227(71) -2390(54) 286(57) 160(22)
H(73) 2589(68) ~-2295(50) 1222(50) 143Q20)
Heony -1089(32) -1090(25) 4177(25) 48(7)
Hyoz) -2360(36) -1565(29) 2783(27) 59(8)
Ho1) -3171(47) -242(35) 4001 (34) 90(11)
Hi02) -3070(45) 261(35) 2677(38) 92(11)
Hio3) -1587(45) 799(36) 4150(33) 80(11)
Hz) 2478(41) 3134(31) 4106(30) 74(10)
H(s) 4584(45) 4147(37) 5988(35) 91(11)
Hqg 6628(39) 3466(30) 690231 68(9)
Hqs) 6756(42) 1758(32) 5765(31) 78(10)
Hs) 464537 792(30) 3812(28) 66(9)
Hs) -1046(35) 3065(28) 1966(26) 52(0)
H182) 743(45) 4123(33) 2504(32) 82(10)
Hon) -307(37) 5661(29) 2423(28) 60(3)
H(192) -1191(35) 4821(27) 1077(28) 58(8)
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Oxowuamue T2 6 1. 3

1 2 3 4 5
H202) ~3616(36) 4234Q27) 3335(26) 58(8)
Hu) -2409(38) 2793(30) 323229 61(9)
H12) -1485(42) 3540(33) 4663(35) 82(10)
Hea2y) -3316(41) 5636(32) 302(34) 75(10)
H222) -2540(41) 6337(33) 2129(31) 72(9
H223) -4338(43) 5449(31) 1669(30) {9

SKCIEPUMEHTAJNIBHAY 9ACTh

Cos I moxygena 1 oxapaxkrepuzosaua B pabore [9].

PeHTreHOCTPYKTYPHOE HCCIeHOBaHue 6-MeTmwi-4-henni-3-nuano-5-3tokcuxapbonmi-1,4-nu-
rEApo-2-nupuavHCeaeHoaara 1-mermmmopdomurusg (I). C21H27N3035e. Kpucrawisr coepuuenus [
TpuxMEEbIE, Tipu 20 °C: a=9,311(1), b=11,550(2), c=11,656(2) A, = 93,39(1),ﬂ =110,69(1),
v = 109,09(1)°, V = 1086,3(3) 53, dpre = 1,371 r/CM3, Z = 2, npocrpaBcrBeHHas rpymna P-1.
ITapamMerpel 2eMEHTApHOH sueiiKy M MHTEHCUBHOCTH 6109 HE3aBHCHMMBIX OTPA’KEHMIT M3MEDEHSB! HA
qe'rbrpexxpyxmoM aBTOMaTHIecKOM mudpaxromerpe Siemens P3/PC (AMoKe, rpaduroBsii Mo-
noxpomarop /20 -ckasuposasve 10 Omax = 27°) . CIpyKTypa pacumdpOBaKa IPSMBIM METOIOM, BBIf-
BUBINUM BCE HEBOXOPOIHBIE ATOMBI, M yTOuHeHa noxHoMatpuunbiM MHK B aHM30TpOmHOM
TIIPUGIMIKEHUH 15t HEBONOPONHBIX ATOMOB. BCe aTOMBI BOJOPO/a OFHEKTUBHO BISBIEHbI PASHOCTHBIMU
Dypoe-cuATe3aMH M YTOUHEHBI U30TPONHO. OKOHUaTENbHbIE 3HAUEHNS (DAKTOPOB PACKORUMOCTH Rf=
0,039 mo 4607 mesaBucumbiM oTpaxenusMm ¢ F > 20 () u Rw2 = 0,089 mo 5348 mesasucumsM
otpaxxeHusM. Bee pacuerst nposenenst o nporpavve SHELXTL PLUS u SHELXL-93 (sepcus PC).
Koopaunatel ¥ uM30TpOnHbIe (I HEBOXOPOXNHAIX ATOMOB — SKBHBAJICHTHbHIE) TEMIEPATYDHSIE
mapaMeTpPsl ATOMOB IPUBENEHSBI B Tabur. 3.

Paboma ewinonnena npu @unancogoi noddepxke Pocculickozo ¢gonoa
dynoamenmanvubix uccredosanuii (npoexkm Ne 97-03-33783a). Asmopsi
evipaxarom Oaazooaprocms Poccuiickomy ¢pondy @ynoamenmanvHslx UCCAe00-
6AHUL 3Q YACMUYHYIO ONJAMY JUUEH3UU Ha UCNOAb306aHue KemOpudxckozo
banka cmpykmypHelx OanHolx (npoexm Ne 96-07-89187 ).
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