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PEHTTEHOCTPYKTYPHOE MCCIEJIGBAHHUE
2-AMWHGO-5,5-TMMETOK CH-3-ITAAHO-4-TUIIAHO-
METMJIEH-4,5-TUTUIPOIINPPOJIA W EI'0 HATPMEBOU COJII

Tio gamueiM PCA, B MoneKyse 2-aMHUHO-5,5-AUMETOKCH-3-MAHO-4-{MITHa HOMETY -
Jien-4,5-AUryaponMppona U aHHMOHE ero HATPHEBOH COU 01arofaps mIOCKOMY CTPOSHMIO
peann3yercs CHCTeMa COTIPSIKEHUIA, B KOTOPYIO BKJIIOUEHSB! KaK BHYTDH-, TAK ¥ SK30IUK-

' RMUECKMe CBA3M, UTO HAXOHMT OTPAKEHME B uX HeOObUHON aymHe. 3a cueT pa3suToit
CHCTEMbI MEXXMONEKYJISPHBIX BOAOPOAHbBIX CBI3EH MOJIEKYJIB! B KPUCTAIAX O0beANHEHbT
B 6ECKOHEUHbIE TPEXMEPHBIE MOTHEBL.

Crpoenze HEXOTOPHX reTCPONUKINYECKAX COCHUHCHMM, CONECPXAIIAX ONMH
A OOMee aTOMOB a30Ta B OHEKAE, HE YHAETCA YAOBJCTBOPHTEILHO OMHCATH C
TIOMOINBIO KOBAJEHTEHX wid HoHuEX (hopmya [1—3 ). O0uuno 3170 OHuICASIpHEIE
O9TH- ¥ MECTWUYICHHHE MOHO- ¥ OWIEK/IWYECKHE HPOH3BONHBIE, MMCIOMIZAC B
MosieKyne Iksommkummaeckme aromul N, O, S. Takme coemmmenwd Ha3BBAOT
Me3onoHAEIMA [4—06 ]. Ix MOneKy s MMEIOT CONPXEHAYIO CACTEMY CBa3eH (Kax
BHYTpH-, TAK ¥ OK30LMKJIHYECKHX) € HENEAOUMCACHHBIME nmopapkamu. K
HACTOSTIEMY BPEMEHW HOCTATOUHO MOJIHO W3YUCHH XWUMEI ¥ CTPOCHHAC CHAHOHOB
{7] 1 cugEOEMMHMHOE 8], HPOM3BONHBIE KOTODHIX O0JaJal0T OHOIOrHUEcKOi
AKTHUBHOCTHIO K O1arogaps BHICOKOH PEaxIMOHHOM CHOCOOHOCTH HCHOMB3YIOTCE B
CHHTE3€ HOBHIX TETEPONUKINIECKHAX COSTMHEHMUIE.

B npoponxenue paboT N0 H3YUEHWIC CTPOSHMS 3AMEMIEHHBIX THIPAPOBAHHBIX
OITHYWICHHBX TeTEPONUKIIOR [9 ] IpeanpuaaTO pERTIEHOCTPYKTYPHOE MCC/IEAOBA-
HEE 2-aMEH0-5, S-1EMETOKCH-3-THMaHO~-4-nunuaroMeTiiaeH-4, - Iuragpoappona
(I) u ero marpmepoi coma (II).
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Inmaer cBsieli ¥ 3HAUCHUS BAJEHTHHIX VIVIOB B ABYX CHEMMETPHUECKHA
HE3aBUCHMEIX MOJIEKYAax coenunerus | mpuseness 5 1aba. 1 u 2; obmmin Bug
mosekyisl 1A mpexctaBnes Ha puc. |. Hesapmcummble MOIEKyAsl B KpucTawie 1
ONMW3KHM IO CTPOCHHIO: B HEX BCE A4ATOMH NWKJIA H 33aMECTATE/H, KPOME
Merokcmrpynn mpu atoMe (C(5), JIEXAT B OOHON TUIoCKOCTH. TeTpasapmaecKuit
sasenTani yron O¢2)—C5)—O51) ymersmes go 100,6(1)° 8 Monexysie A 7 1o
101,2(2)° B Monexyne B. Orxnonenna sxzommxsrryeckux atomoe N1y, C3i),
C41) or cpenme# IUIOCKOCTH TETEPOLMWKIIA, BHIOMHIIOMEHCT € TOYHOCTHIO
0,012 A B Monexysne A u 0,015 A 8 Monekyne B, B npenenax 0,04...0,20 A.
1»aHOBHM W DUIUAHOBEY 3aMECTUTEIN B 00eWX MOJIEKYJIAX PACHOIATAIOTCS 10
pasHEie CTOPOHEI OT CPENHEHR MIOCKOCTH mHKaa; Topcronasrit yroa Cuny—C@—
C3)—C31) cocrasaser —12,7° 8 Monexysie A u §,2° 8 monexysae b. Avunorpyima
pacroaraeTcs mo OZHY CTOPOHY OT IUIOCKOCTH MOJIEKYJIH C QUIAAHOMETAIEHO-
BeiM 3amecTuteneM. Orkimomesma atomos N@21), C@i1), C4l) COCTaBATOT
coorsercTBenno —0,097, 0,198, -0,103 A B Monexyne A 1 -0,082, 0,113, -0,043 A
B Monexysie B. Heckombko GompIie pasnuuaroTCd 3HAUEHVS TOPCHOHHBIX YIJIOB
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C3)—C—Cun—C43), XapaKTepr3yIOmyX Pa3sopoT IIOCKOH TUIMABOMCTH-
JEHOBOH TIPYINMPOBKE OTHOCHTENBHO IUIOCKOCTE Trereponmmkia: 175,4° B
monekyne A m 168,6° B monexkyne B. Io-BummMoMy, STOT DPasBOPOT BEI3BAH
CTEpWUECKEM OTTaNKEBangeM Mexnay aromamu C31) u C(42), pacCTOSHAE MEXIY
KOTOpHIMH BHYTPH MONEKyIH coctasiser 3,121(2) A°  monexyne A 3,222(DA
B MoJiekyae b.

Tabnuua !

Immer csaselt (d) B MoJexyne coegmpenua I

Cea35 d, A Caisp d, A
Monexkyna A Monekyna b
Oin—C3) 1,400(2) OE1—Csh 1,392(3)
Osy—Cin 1,442(3) 0i1—Ci1) 1,436(3)
02— 1,394(2) OE2y—Cis) 1,391(2)
O2—C52) . 1,444(3) O —Ci) 1,442(3)
Nuy—C) 1,333(2) Nay»—C) 1,331(2)
N—C5) 1,447(2) Nay»—Ciy 1,446(2)
Ney—C@ 1,303(2) Ne)y—C@2) 1,304(2)
Nen—C@y 1,160(2) N@Ey—C@E) 1,155(2)
N2)y—Ca2) 1,156(2) N@2y—Ca2) 1,156€2)
N43)—C43) 1,150¢2) N3)»—C3) 1,152(2)
Co—Cpm) 1,434(2) Ce—CEh 1,430(2)
Ca—C@w 1,387(2) Ciy—C@) 1,400(2)
C3—Can 1,416(3) CiEy—Ca1y 1,412(3)
Ca—Cun 1,383(2) Can—Ca1) 1,376(2)
Ca—C5) 1,536(2) Can—Cs) 1,537(3)
Cuany—Ca) 1,421(3) Ca1y—Cran 1,429(3)
Can—Ca3) 1,426(3) Cay—Ca3) 1,430(3)

Hmaes peyTpumakamueckoi cessm C)—N ) (1,333(2) A) m sxzonmKIAUe-
ckoit Ca—Nen (1,303(2) A) daxrmueckn BHPABHEEH B YKODOYCHH IO
CPaBHEHWIO CO CPEAHECTATACTHYCCKOR ATMHON CBI3H Csp2—Nsgp2 ( 1,41 A) [101,
UTO CBHNCTEIBCTBYET O compsxemmu B memm aromos Nen—C@—N@), Ha
KOTOPHX ACAOKAAW30BAH TNOJOXHUTCHALHEM 33paf MoseKyasl. Jlpyras Oemb

N43

Puc. 1. Ob6mui Bux HE3aBUCHMOM MOJEKYIbE TA
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Tabnuma 2

Baneurnsie yrael (W) B MOJeKyme coepmaenws I

Yrom @, tpan. Vron @, pax.
Momnekyna A Monexyna b

C5—061)—Csy 115,8(1) C5—0E1—CiE) 115,6(2)
C5—052—C(52) 115,41 CishH—0¢2—C5) 115,2(2)
Co—Nu—C) 112,6(2) Ce—Nay—Cs) 112,8(2)
Nanp—Cwe)—N 124,2(2) Ne1y—Cehy—Na) 124,1(2)
Nen—Cpe)—Cp3) 126,5(2) N —Cehy—C3) 126,4(2)
Nop—Cp)—Cp) 109,3(2) Nay—C2y—C@3y 109,5(2)
Ca—CpE)—CaEy 128,5(2) Cy—CiEn—CaE1) 129,9¢(2)
Ci—Ce)—C) 108,5(1) Cay—Cy—C@y 108,3(2)
Cin—Ci)—C) 122,7(2) CeEy—CEy—Ce) 121,4(2)
Can—C@a—Ce3) 131,5(2) Cuan—Cu—C@E» 131,5(2)
Cun—C@a—Cs) 120,6(1) Ca1y—C)y—C(s) 121,0(2)
CE)—C@w—C® 107,8(1) CEy—Cuy—C5) 107,5(1)
02)—CE—0iGY 100,6(1) Os2y—C5H—0@1) 101,2(2)
Ois2—Ci)—NE 113,4(1) 02)—CEh—N@) 113,3(2)
Oi)—Ci)—N@) 112,7(2) OE1y—CEHy—N@) 113,4(2)
0(52)—C5)—Ca) 113,9(2) 02y —C5H—Cin 114,1(2)
Oen—Ci)—Cw 114,9(1) 01 —C5Hy—Ciy 113,6(2)
Nu)—Cp)—C@ 101,8(D) NaYy—CiE)—Cy 101,8(2)
NEy—Cen—Cm) 177,3¢2) N@E)y—Cety—Cah 174,5(2)
Cy—Cun—C42) 122,2¢(1) . Cy—Ca1y—Caz) 123,3(2)
C)—Cpan—Ca3) 121,2(2) Can—Ca1—Cw3y 121,5(1)
Ca2)—Ca—C43) 116,4(2) Cazy—Ca1H—C3) 115,1(1)
N42)—Ca2)—Cay 176,2(2) N(a2)—Ca2Hy—Cpr) 178,0(2)
N3)—C43)—Can) 179,1(2) N@z)y—Cazy—Carh 176,9(2)

COIPSDXEHMN C EOKANW3OBAHHEIM OTPUIATETRHEIM 3apSAOM PEATU3yeTCd
mexny aromamu C31y, C3), C@, Cuén, Cuzy n C2). B 570l memouke TOIBKO
s cesseit C3y—C (1,387(3) &) u C9—Cun (1,383(2) A) coorercrBy-
0T «UACTHIM» moayTopEeM ceaszaM (1,39 A), mpoume — HECKONBKO ITMHHEE
JOIYTOPHHIX, HO 3AMETHO KOpoue opamHapHeix (Tabm. 1). Kopoue opiuHapHbX #
sHyTprmaKmueckas cessb C2—C3) (1,430(2) A e A u 1,434(2) A8 B), uro
JIE60 TOBOPHAT O YACTAYHOM COXPAHEHUY CONPKEHNS II0 ITOM CBA3M B MOJIEKYJIAX
A u B, mabo Moxer OHTH BH3BAHC HPWTSXCHHUEM DA3HOMMEHHC 3apSXEHHBIX
wacreit MonexyasL. Jpyras sHEyTprmakaueckas ces3s C—Ces) (1,530(2) AsB
A u 1,537(2) A B B), He BunoucHHas B compsoxenme Onaromaps aromy C5),
HaXOASIMEMYCS B Sp- -THOPMAM3AIAY, HAPOTUB, 3aMETHO NIMHHEE CTAHAAPTHOA
pmzasr cesizm Cep2—Csp3 (1,501 A) u, mo-BEAMMOMY, MOXET SBAATBCS «CabbM
3BEHOM» MONIEKYJSL 1. ‘

Bce oTMeueHEEE BHIIE 0COOEHHOCTH CTPOSHUS MOJIEKYIE | COXpaHSIOTCS B €€
Harpuepo coma (puc. 2, tabn. 3, 4). OxmEaxo, mo CPABHEHWIO C MOJEKYso# I,
agmor Il mMeer Gonee miockoe crpocHue. CpegHSd IUIOCKOCTH, HPOBENCHHAS
yepes opmEEAAIATH aToMos Mosekyisl Ny, C@), C@3), Cw, C), Nen, Can,
N@an, Cany, Cusy, Nw@3), semoxagercd ¢ TouaocTso 20,009 A. TTo-summMoMy,
9TO CBHLETEABCTBYET 0 Gosee CAIbHOM NEHOKAIN3alHy SIEKTPOHOB O CBA3IM B
3apsxeHHOM Monexyae. Ha qpyrax reoMeTprueckux mapaMerpax (IUIaHE! CBI3eH
¥ BAJICHTHBIE YIJIBI) 9T NOMOJHHUTC/IbHAS ACTOKANMA3ANNS HE CKA3BBACTCA.

KpoMe MeETOKCHTPyIn,  OOBEKTHBHO DACHOJATAIOMEXCS BHE ILIOCKOCTH
MOJIEKYJIEE, Omaromaps sp -ruOpmmmsanmu ~ aroma C(5) (BaJeHTHBIA yTOA
O051H—C5)—0»2), Takke KaKk ¥ B TPEOBYINEM CIy4ac, YMCHBIICH IO
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Tat6anuna 3

HymEsl ceasei (d) B momexyne coeqwmenus I

CBa3b d, A CB43p d, ;\
O61H—C(5) 1,414(2) . Ce—C» 1,373(3)
Ois1)—C51) 1,428(2) C3)—CEy 1,416(3)
02—C5) 1,415(2) C@a—Cpy - 1,396(3)
O52—C(52) 1,428(3) Ca—C» 1,556(2)
No—Cw@ 1,311(2) Cay—Ca2) 1,426(3)
Nu—Cs) 1,429(2) ’ Can—Ca3) 1,425(3)
Nen—C@) 1,329(2) Oasy—Cqs) 1,415(3)
Ney—Cey 1,148(3) Ops)—Ces) 1,432(3)
Nw2y—C42) 1,151(3) O@)—Cs) 1,404(3)
N3y—C43) 1,150(3) O4s)—Cas) 1,423(3)
€2—Cw3) 1,476(3)

CPaBHEHMIO C TeTpasapuyeckemM u cocrasaser 99,8(1)%) oT mWIOCKOCTH MOJTEKYTEL
OTKIORSIOTCH Tobko atomsl C2) (0,078 A) m N42) (0,166 A). Beposrso, 310
[POMCXOMMT OIarofaps -BIMSHAIO TPOTHBOMOHAZ Na', pacHonararomerocs B
KPHCTAJLIE TOGIM30CTH OT ITHX aTOMOB.

Tabaxuma 4

BanenTtele Yrael (W) B Moxexyle coemmHenua II

Yron (0, rpag. Yron . W, Tpagy
C55—O0)—Csy 114,8(1) Ca1)—C@—Cs) 121,9(2)
C5y—052—C(52) 114,8(2) C—Cny—C2) 122,9(2)
Coy—Nm—C) 107,8(2) Cay—Can—C43) 121,8(2)
Noy—Cp)—Ney 123,9(2) Ca2—Cun—C3) 115,3(2)
No—C@2—C3) 113,2(2) N12y—Ca2)—Can) 178,0(2)
Nen—Ce)—C3) 122,8(2) N3)—C43)—C(an) 176,7(2}
C)—C3x—CpBy 129,8(2) 0(52—C5—05n 99,8(1)
Cuy—Cp—Cp 106,9(2) 0(52)—C(5—N) 112,9(2)
Cin—Ce)—C@) 123,3Q2) Oin—CE—N©W 113,2(1)
NEn—Cen—C3) 176,7(2) 02— C5—C9) 111,3(1)
C)—Cuw—Cu 132,8(2) 01— C—C 113,0(2)
Cx—Ca—Cs) 105,3(2) Nay—Cs)—C@ 106,7(1)

B kpmcraniax o6oMx W3yUCHHHIX COCAMHEHME Peanu3yercsd PasBETBJICHHAS
cmcreMa cnabmx cesasedi H. B xpucramnax murmppormppora I momexymei A
OOBEMHSIOTCS B ICHTPOCAMMETDWUHbIE TAMEPH 32 CUCT MEXMONEKYIIDHBIX
H-cesset Nen—Haeiw..N@4y -1 - x, -y, 1 - 2. Monexymst B Takxe
OObEeMEEHE B LEHTPOCHMMETPUUHEE AWMEDH, HO 3a cuer ceasedr N@ih—
Heig...Naiy (1 -x, 1 -y, 2 - 2) Mexay aMEHOrpyIIIoR ¥ UEAHOIPYIIION IpH
arome C(3y. LIeHTPOCHMMETPHUHbIE AIMEPHl OOBEIMHIIOTCS B CI0# CBs3sivu H
Nen—Heia...061)y, Nen—Helw...062), No—Haa...N@3) (sce TpH
CBAI3M MEXy HCXomHbIME Mosekyaamu A m B). Jlanee ciou «CHIMBAIOTCS» BIOJB
OCH Yy B TPEXMEDHBIN CTPYKTYPHBI MOTHB cBssamu H Newm—Heig...06n (x,
1+y, 2 u Nay—Haw-.-061» &, 1 +y, 2). ['eomerprueckue napamMeTpel
YKa3aHHbIX MEXMOIEKYISPHBIX CBA3ed H npencrasieHs: B tabm. 5.

B xpucranie conv 1] Ha ogHy ee MOJEKyIy MPUXONATCH YEThIPE COMbBATHBIC
MOJIEKY/IH METHJIOBOTO CIPTa, KOTOPHIE TAKXKE BKIIOYCHEL B o0ImyIo CHCTEMY
MEXMOIEKYIapHEX cszeit H. Taxxe, Kak u MOJIEKyJIH COemHeHus [, MOTEKy.TbI
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045 098

Puc. 2. O0muit Bug Monexym:l com 11

ero comu II B xpucTamie 00pa3yroT HEHTPOCHMMETPAYHEE AUMEDPH 34 cueT H-
ceazesi Nen—Heiy...N@n (—x, 3 -y, -1 - 2) ¢ mapamerpamm N@21)...N31)
3,030 &, Haip...N@y 2,80 &, Nen—Hein 0,86 A, Nen—Hein.--Na@n
161°. Ipyro#t arom H amemHOrpymmsi yuactsyer B H-CBS3E C ONHOU H3
compBatHeX Monexyx N@n—H@1a)...0a9 (1 -x, 2 -y, -1 - 20 (Nen...0as)
2,795 A, Heia)...0as 2,21 A, Nen—Heia 0,83 A, Nen—Heia.-Ods
165°), obpasyq TpexMepHBI CTPYKTYPHBIH MOTHB.

Ta6auma §

TeoMerpuueckde IapaMerpsi cesseidr H, peaysusyromuxcst B KDHCTALIE COeRMHEHES I

Cess H R (X.Y), A d (1Y), A r (XH), A | AXHY, mpan
N@y—Hga)--N@zy 2,967 2,20 0,81 158
Ney—H(1s).--0s1) 3,152 2,37 0,86 151
N(z21)—H(21a)..-0(52) 3,126 2,35 0,86 150
Nen—H(z)---N@2) 3,147 2,45 0,80 | 147
Nahy—Hqp)..-0(51) 3,152 2,56 0,72 140
Nery—Hz1d).--NG1 3,110 2,30 0,87 156
Ne1y—H@ig)...061) 3,064 2,34 0,85 143

SKCIIEPVIMEHTAJIbHAY YACTD

PeHITEHOCTPYKTYPHOE Bccaegoranue coenunenni I u 1. Kpucrans: coenuuenus I TpUKIIMHHELE,
mpu -120 °C a=7,095(5), b=9,886(4), c=16,290(6) A, «=88,19(3)", ﬁ =89,27(4)°, vy =74,43(4)°,
V=1100,0(9) A3, darre=1,396 1/ CM3, Z =4, npocrpaucrsensas rpynna P-1. CioHoN502.

Kpucrasis: coepumesmus 1 tpuksmmusie, npu —120 °C 2= 8,857(2), 6=9,321(3), c=12,911(3) A,
a =173,79(2), ,3 = 75,98(2), ¥ = 79,14(2)°, V = 984,7(5) B3, dmm = 1,286 rled, Z = 2,
npocrpascTsenHas rpymma P-1. C1oHgNsO2Na.

TIapaMeTps! SIEMEHTADHBIX ST9eeK U UHTEHCUBHOCTH 2921 1 3381 He3aBHCHMMBIX OTpaxeHuit (g
coemunermit I u 1T COOTBETCTEEHHO) M3MEPEHDI HA YETHIPEXKPYKHOM ABTOMATHIECKOM TH(pPaKToMeTpe
Siemens P3/PC (AMoKg, rpadurossiit Mosoxpomatop; 8/20-cxanuporanve 10 Omax = 27° 1 25° coor-
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Tabaunma 6

KoopausaTsl =x10%, pm H x 105 = HM30TPONIHLIE (JNs HEBOAOPONHEIX arOMOB —

IKBHEBAJICHTHBIE) TEMIEPATYPHLIE OAPAMETPEI (XI03) aroMoB
B MOJEKyiae coenuHesus I

Atom X y z Uiso
1 2 3 4 5
Monexynah
O 1120(2) =-3573(1) 6837(1) 26(1)
O(52) -1686(2) =3083(1) 7439(1) 28(1)
N@ -519(2) -1160(1) 6960(1) 29(1)
Ne21) " -1466(3) 11002 6377(1) 28(1)
N@En -3154(2) 229(2) - 4327(D) 29(1)
N42) -4735(3) -3052(2) 4443(1) 35(1)
N3 -1188(3) -5967(2) 6251(1) 47(1)
Cp) -1324(3) ~241(2) 6363(1) 20(1)
C3) -2021(3) -958(2) 5732¢1) 171
Cp) -1727(3) -2353(2) 5982(1) 18(1)
C5) -688(3) -2560(2) 6816(1) 22(1)
Ciy -2682(2) -313(2)- 4961(1) 20(1)
Cay) ~-2280(3) -3447(2) 5635(1) 20D
C42) -3588(3) -3233(2) 4961 (1) 22(1)
C(a3) ~1677(3) -4838(2) 5982(1) 27¢L)
C(s1) 2496(3) -3428(2) 6203(1) 35
C(52) -3655(® -2248(2) 75971 37(1)
H3a) -78€25) -965(17) 7381301 18(5)
H(21a) -960(31) 1456(20) 6764(13) 39(D)
H(21b) —-2055(26) 1623(19) 603011 17(6)
Hs12) 3661¢33) -415421) 6202(11) 39(5)
Hs1b) 1996(32) -3549(20) 5652(15) 57(6)
Hsic) 2714(33) -2466(25) 6209(12) 59(6)
Hs22) -3738(32) -1335(25) 7852(13) 60(7)
Hs2b) -4470(33) -2036(21) 7068(14) 60(6)
Hse) -4215(34) -2785(22) 7969(14) 57D
Monexynab
O(s1h ~-1010(2) 2264(1) 8121(1) 26(1)
Oy 1782(2) 1601(1) 7515¢1) 25(1)
Nw) 896(2) 3902(2) 8031(1) 25D
Ny 2173(3) 5568(2) 8632(1) " 33D
N@ED) 4521(3) 3590(2) 10445(1) 34(1)
N2y 3276(2) 97(2) 10836(1) 35(1)
N3 1485¢2) -1314(2) 8561(1) 34(1)
Cn 1838(3) 4334(2) 8628(1) 20(1)
Cih 2416(3) 3242(2) 9244(1) 19(1)
Cn 1861 2) 2067(2) 8986(1) 17()
Ci5hH 363(4) 2452(2) 81461 20(1)
CiEy 3549(3) 3388(2) 9925(1) 21
Cary 2052(3) 764(2) 9352(1) 19D
Crazy 2751(3) 407(2) 10170(1) 23()
Cpa3) 1692(3) -367(2) 8909(1) 24(1)
Cis1y -2408(4) 3098(3) 8675(2) 43
C52n 37974 1583(2) 7367(1) 33D
Hib) 544(24) 4325417 7665(11) 5
H2ic) 1753(28) 6170(21) 8248(12) 37(6)
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Oxonvanue Tabaumus 6

516

1 2 3 4 5
H219) 2894(30) 575547 9016(12) 28(6)
H51d) -1968(39) 2918(25) 9265(18) 87(M
Hesie) -2613(34) 411027 8540(13) 66(7)
Hs1 -3650(43) 2750(24) 8684(14) 73(%9)
H(s2d) 3943(30) 2545(23) 7212(11) 49(6)
H(52¢) 4247(25) 969(17) 6908(11) 30¢(5)

Tabnuuma 7
KoopnuHarst (XI04, axst aromos H x 103) u M30TPONMHBIE (I HEBOXOPOAHBIX
aroMOB — SKBHMBAJICHTHEIE) TEMIEPATYPHBIE NapaMerpbi (x10%) aromoB
B MoOJeKyJe coexmperas II
AToM x y z Uiso
Na(1) -6247(1) 14155¢1) -702(1) 24(1)
O¢sy) 658(2) 7970(1) -2713(1) 20Q1)
052 1565(2) 8862(1) -1640(1) 214D
N 2167¢2) 9997(2) -3553(1) 19(1)
Nep 2365(2) 123342 -4805(1) 20(D
N@E -1502(2) 14456(2) -3946(2) 33D
N(42) ~-4141(2) 12364(2) -1464(2) 33(1)
N3) -2124(2) 7780¢2) -327(1) 29(1)
C@ 1589(2) 11387(2) -3961(1) 16(1)
C3) -23(2) 11809(2) ~-3389(1) 18(1)
CiEy ~-874¢2) 13260(2) ~3675(2) 2141
C@ -442(2) 10571(2) ~2565(1) 16(1)
Cuy) -1791(2) 10316(2) -1750(2) 19(1)
Cu2) ~3091(2) 11456(2) -1610(2) 22{1)
C@3) -1939(2) 8895(2) -977(2) 20(1)
Ce5) 1017(2) 9350(2) -2640(1) 18(1)
Cey -11(3) 807(2) -3636(2) 26(1)
Ci52) 2077(3) 10008(3) -1320(2) 31D
O@s) 4362(2) 8277¢2) -4735(1) 30(D)
O29) 5061(2) 6417(2) -931(1) 31D
O@s) 2893(2) 5272(2) -2336(1) 35¢1)
O4s) 1854(2) 6145(2) -49(1) 32(1)
Cas) 3956(3) 8718(3) ~-5785(2) 38(1)
C2s) 5567(4) 7292(3) -2026(2) 44(1)
Czs) 3258(5) 4733(4) -3292(3) 64(1)
C4s) 937(4) - 5828(3) 1039(2) 40(1)
H21a) 331(3) 1210(3) -503(2) 32(D
Heib) 197(3) 1326(3) -502(2) 20(5)
H(s1a) -16(3) 709(3) -362(2) 30(6)
Hs1b) 69(4) 846(3) -431(3) 54(8)
Hs1c) ~104(3) 870(3) -359(2) 44(7)
Hys2a) 253(3) 948(3) ~-66(2) 40(7)
Hs2n) 127(4) 1078(3) -115(2) 55(8)
Hs2e) 283(3) 1049(3) -190(2) 38(T)
Hiso) 374(4) 880(3) -430(2) 54(8)
H2so) 418(4) 669(3) -71(3) - 52(10)
Hzso) 2394 607(4) -245(2) 51D
Hyaso) 134(4) 684(4) -48(3) 63(9)
Hisa) 335(» 968(3) -588(3) 10314




:
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Okonvyanue rabxunme 7

1 2 3 4 5
Hesb) 343(5) 806(5) -590(3) 99(14)
H{so) | 482(5) 874(4) -634(3) 84(11)
Hsa) 483(4) 748(4) 1 -254(3) 84(11)
Hiash) 646(5) 683(4) -232(3) 89(13)
Hso) 560(4) 8393 ~200(3) 91(12)
Hzsa) ‘ 37145 | 37154 -316(4) 107(14)
Hzsh) 379(5) 551(5) 1 -395(4) C o 114415)
Hisy " 247(6) | 463(6) 1 -361(4) 131(19)
Husa) 18(6) B 526(6) 1094 130(18)
Hsh) 574 675(4) 127(3) 83(11)
H4sc) 150(5) '533(4) 1573 88(12)

BeTcTBEHHO) . CTPYKTyphI pacunpOBaHB! IIPSIMbIM METONOM, EBISIBUBIIMM BCE HEBOXOPOAHBIE ATOMBI, U
yrouHeHs! nonHoMarpuunsm MHK B aHH30TPONHOM NPUO/EDKEHUY TS HEBOROPOAHBIX ATOMOB. ATOMBI
BOZIOPONA BbisBcHb! OYPHEe-CHHTE30M M YTOTHEHBI U30TPOIHO. OkonuaTeNbHBIE 3HAYECHUS (PAKTOPOB
pacxomemMocTu R1 = 0,025 no 1672 nesasucumev otpaxxenusm ¢ [ > 20 (1), WR2 = 0,089 no 1757
HE3aBMCUMBIM OTpaxerwsM uist I 1 R1 =0,040 mo 2715 mesasucumsmiv oTpaxenusm ¢ I > 20 (1), WRa =
0,102 110 2978 mesaBrcumbiM oTpakenmsm st I1. Bee pacuers mpoeaeus! no nporpamme SHELXTL
PLUS [11] (sepcus PC). KoOpnMHATE! M M3OTPOIHBIE JKBUBAJIEHTHBIE TEIUIOBLIC NAaPaMETPhl HEBO-
AOPOAEBIX aToMOB (U1st H M30TpOnHbie) puBesieHs! B Tall. 6 ¥ 7 COOTBETCTBEHHO.

Paboma evinonnena npu dunancosoli nodoepxxe Pocculickozo ¢Gonda

gyndamenmanvrolx uccredosanuil (epanm 97-03-33783a).
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