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CTPYKTYPA JIMMETWIEHTPUIUKIIOTEKCAHOHA»

MeToaoM PEHITEHOCTPYKTYPHOTO aHAIU3a YCTAHOBAEHA CTPYKTYpa HPORYKTA KOH-
TEHCATVY B MIEJI0THOM CPesie ABYX MONeKy1 hopMabAeruad ¢ TpeMs MOJEKYIAMM UK~
JIOTEKCAHOHA.

IIpoxykT xoBHmcHCAm¥w B FIEIOYHOM CPEHOEe ABYX MOJEKYJI (POpMaTbIerdana
€ TpeMd MOJICKYJIAMH TUKIOICKCAHOHA («TUMETIICHTPHIIUKIOTEKCAHOH») BIEp-
BHE moxyumna ® ycragoBmn ero cocras (C2oH3003) M. H. Twmmuenko [1],
XoTopEi, mayums WK cmekTp 9TOro coeamHeHMs, MOKA3aJ, YTO BEIIECTBO HE
SIBASETCS TPUKETOHOM I, XaK 3T0 MOXHO OHLIO OXXMIATH UCXOIS U3 NPEIIOXEHEON
WM CXEMBl JWKCTOBHOM KOHAcHCAnmy [2], mOCKOMBKY B CHEKTPE OTCYTCTBYET
OVIONICHAWE KAapOOHWIBPHHX TIPYHO, HO HMMeeTcs uomomenwe rpymmsr OH.
Ha orom OcHOBaHNM ¥ O aHAJOIMM CO CBOWCTBAMHM PSAZ 33MEIICHHEIX
S-OWnUKIAHOHOB AJS COSNMHEHHWY Obuia mpenioxena ¢opmyna 11 m noxasaso,
YTO0 TpW HATPEBAHWH BLONEC TEMOCPATYPH IUJIABICHWY OHO JCHWKIM3YETCS
B TpEKETOH I, a mociaecaHwi mpwd ACHCTBHM CIUPTOBOTO PacTBOpa IHEIOUHA
KOJMUECCTBCHHO IPEBPAMALSTCS B NCXONHOE COCAMHCHYE.
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Bosree mospmee mccnaepoBasme [3] MOZBOMWIO HA OCHOBAHMH AHANW3A
CHEKTPOB - 3¢ aMP = W3YUCHAS pEakumi IPOMEXYTOUHBIX TIPOAYKTOB
TIPEBPANICHAY «AHEMETHICHTPAIAKIOTEKCAHOHA UPENNIORHATE J/IS HETO CTPYKTY -
py 21-ruapokcu-2,22-gmoxcarexcanarne [12,6,2,07°°,07°,0%77,0° > Inokozana
am.

Onuaxo Hegasuo [4] OBUT OIMMCAH TPOAYKT KOHICHCAWY B MICIOYHOM Cpene
OMKJIOTEKCAHOHA C mapadopMoM, EMEIOIWH COopmapamnmme ¢ coeguaenweM 111
TeMHIEepaTypy miasicaus u ciuextp - C IMP, Ho ig koToporo Opia IpeIoXeHa
crpykrypa 1V, ommruaromascs ot crpykryper I1I. MEl Bocmpomssem METOTHKY
paGors [4] ¥ HamumI, YTO TMOJYUEHHOE TIO HEW BEIMECTBO HE OGHADYXWBAET
ACTIPECCAA TEMICDATY Db IUTAB/IEHNAS IPH COBMECTHOM IUIABJICHAH C COSAAHEHMEM
M, a UK m °C 9IMP cmextp: o0pasmoB cosmanaroT. UToOs yCTpPamwTdh
BO3HMKIIEE IPOTUBOPEUNE, ME OOPATHINCH K PEHTTCHOCTPYKTYPHOMY AHANMH3Y, C
TIOMOIIBIO KOTOPOTO ONHO3HAUHO YCTAHOBIEHO cTpoenne coexmuenus [11. OOmmi
BH MOJIEKYJIb IOKA3aH HA PUC. 1, JUIAHE CBA3ei, BAJICHTHHIC ¥ TOPCAOHHHIEC YIIIHI
npusenessl B Ta6n. 1—3 cooTRETCTBEHHO.
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HNamubr cea3elr (d) B Moaexyie coemmHenma IIL

Tabnonumna I

Cea3b d, A CBasb d, A
Om—Cq 1,415(2) C3y—C9) 1,543¢2)
Owy—Cas) 1,462(2) Ci3—Cpo) 1,561(2)
0@—Cw 1,436(2) Co)—C0) 1,524(3)
0O@)—Cq0) 1,443(2) Cuo—Can 1,527(3)
03—Cq0) 1,404(2) Can—Cq2) 1,535(3)
Co—Cp 1,5112) Ca2—Cu3) 1,530(3)
Ciy—Ces) 1,523(2) C(123—Cp0) 1,530(2)
Cey—Ce3) 1,525(3) Ca3)—Cas 1,522(2)
Ci3y—Cw) 1,514(4) Caa—Cas) 1,529(2)
Cu)—C5) 1,522(4) Cus—Cay) 1,543(2)
Ci5—Cs) 1,530(2) Cas—Cas) 1,516(3)
Ci)—Cm 1,534(3) Cas—Can 1,513(3)
Cn—C) 1,542(2) Cun—Cas) 1,530(2)
Cey—Coo) 1,532(2) Cas—Cuyy 1,532(2)

Tabaunma 2
BangenrHpie yrasl (W) B MoOJexyJde coenuuenms III
Yron @, tpap. Yron @, rpaz.
C—O0w—Cu9) 114,70(10) Cao—Can—Cu2) 113,90(2)
Cy—0@)—C0) 113,18(11) Ca3—Can—C0) 109,19(13)
Ow—Cm—0p 108,54(11) Can—Cax—Cay 115,00(2)
Om—Cu—Cp) 107,46(12) Co—C2—Can 108,60(2)
O02)—Cm—C2) 107,23(13) Cao—Ca3—Cpy 114,90(2)
0—C)—Ce) 110,02(12) C3—Caan—Cqs) 112,00(2)
O)—Cy—Ce 110,00(12) Ca3—Casn—Cqo) 113,00(13)
Cy—C)—Cs) 113,43(14) Cas—Cua—Cpyo) 110,15(14)
Cy—Cr—Cq) 111,00(2) Cus—Cs—Caa 111,40(2)
Cay—Cp)—Cr 111,30(2) C(17)——C(1s)‘—C(15) 111,30(2)
Cy—Cww—Cs) 111,50(2) Cae)—Can—Cas) 112,30(2)
Ca)—Cs—Cs) 112,00(2) Can—Cas)—Ca9) 112,00(2)
Cay—C—C5) 111,01(14) O)—Cu9—Cps) 106,80(12)
Cy—Cw—C) 1067,46(13) Ow—Ca9—Cpa 106,74(12)
Ci5—Cu)—Cm 113,60(2) Casy—Cps—Cpa 108,60(13)
Cie—Cn—Cp) 109,95(13) 0)—Cus—Ce) 106,88(11)
Coy—Ce)—Cm 107,55013) Cuy—Cuo—Cee) 114,09(13)
Cp0)—Cpy—C) 108,26(12) Caa—Cao—Cs) 113,27(12)
Cn—C—C) 110,32(14) 03)—Cr0)—O0) 108,78(11)
Co—Cy—C19) ‘ 106,42(12) 03 —Co—C12) 112,41(13)
Cn—Ce—Cu9 108,61(12) O2)—C0—C(12) 107,18(12)
Co—Ce—Cay 115,35(13) 03)—C0—C) 108,17(12)
Caoy—Cp)—Cs) 116,50¢2) 02)—C200—Cs) 109,22(11)
Coy—Can—Cqay 113,40(2) C12)—C20—Cg) 111,02(13)
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Puc. 1. Q6mwmit Bup MonexyJst [T

Kax smmso u3 puc. 1 m tabn. 4, B monexyse semectsa 11 rerparunponmpaso-
BHE TWKIH HAXOAITCH B KOHMOpPMAvX BAHHBI, & IHWKJOTEKCAHOBHIE HMEIOT
KoH(bOpMaIHIO Kpecia. ['eoMeTpruyecKie napaMeTphl MOJIEKY IBl (AJIMHBL CBI3eH I
BaJICHTHHE YIIBL) OObuEsl [S].

B xpucramie MexmoneKyaspase sogoporase cssd 0¢3)—H30)...02) 2 -
x, =y, 1 - 2 [03)...02) 2,823(2), O3—Hao) 0,83(2), Hio-.0@) 2,0002) A,
yron O@)—H@E0)....02 167(2)°] obsemmasor Monexynsl coepuHemms [I1
B auMepHl (puc. 2).

Puc. 2. TIpoexuus: a¢ KPUCTAIUTMYECKOM cTpyKTypht 11T,
IITpUXOBRIMY JTMHUIMM IOKA3AHBI MEXMOJIEKYJIIPHELIE Bofopoasee cessu O—H ... 0
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Koopmuaarer ( ><104) B HM30TPOHHEIC OSKBHBAJCHTHEIE

Tabnuna 4

(s H — H30TPOIHBIE) TEIUIOBbiE I[ApaMeTrpel aToMOB B coemmbenmn IIl
AToM X b4 z U

(816)) 7044(1) 2066(1) 4961(1) 30(1)
O 8686(1) 895(1) 4877(1) 31D
(816)) 10119<1) 1957(2) 5636(1) 41(1)
Cwy 7911(1) 2116(2) 4538(1) 30D
Cp) 7559(1) 1401(3) 3759¢1) 44(1)
C@) 6796(2) 2697(3) 33291 58(1)
Cpa) 7251(2) 4577(4) 3296(1) 75(1)
C5) 7592(2) 5305¢(3) 4082(1) 591
Cee) 8349(1) 4026(2) 45351y 38(1)
Cm 8615(1) 4601(2) 5360(1) 40(1)
Cey 8450(1) 3001(2) 5889(1) 31
C© 8863(1) 3477(3) 6709(1) 49(1)
Cao) 8981(2) 1913(3) 7268(1) 59(D)
Cay 9436(2) 212(3) 6945(1) 57(1)
C(12) 8970(1) ~249(2) 6139(1) 39(1)
Ca3) 7831(1) -842(2) 6068(1) 43(1)
Cas 7058(1) 658(2) 6184(1) 37(1)
Cas) §5936(1) 61(3) 5964(1) 48(1)
Cpe) 5171(1) 1497(3) 6158(1) 58D
Can 5391(1) 3291(3) 5799(1) 52D
Cae) 6524(1) 3878(3) 5977(1) 42(1)
Cuy 7285(1) 2421(2) 5768(1) 29(1)
Cpo) 9081 (1) 1401(2) 5636(1) 31D
Ho) 10451(15) 1029(26) 5547(10) 46(5)
Hey 7271(15) 155(29) 3822(11) - 57(6)
Hzz) 8155(15) 1336(24) 3496(10) 45(5)
H@y 6578(16) 2187(27) 2819(13) 64(6)
Hzy 6171(17) 279827 358711 57(6)
Hy 6756(19) 5470(33) 3036(13) 80(7)
H42) 7868(19) 4490(31) 3009(14) 77(D
Hsy 7880(18) 6488(32) 4075(12) 73(7)
Hs2) 6960(17) 5446(27) 4367(12) 58(6)
Hsp 8982(14) 3946(22) 4288(D 37(4)
H7) 8195(16) 567127) 549011 58(6)
H72) 9322(15) 5003(26) 5461(10) 48(5)
Hon) 8443(16) 4462(29) 6882(12) 64(6)
Hoz) 9559(16) 4003(27) 6670(11) 60(6)
Hqoy 9461 (17) 2262(28) 7709(13) 65(6)
H02) §306(16) 1603(25) 7473(10) 51(5)
Hqaip 9358(17) -813(31) 7286(13) 70(7)
H(w) 10165(18) 375229 694112} 63(6)
H(w) 9347(13) -1256(24) 5957(9) 41(5)
Hisy 7742(16) -1856(28) 6417(11) 59(6)
H(132) 7635(15) -1422(26) 5540(12) 56(5)
Hag 7077(14) 1009(24) 6700(11) 46(5)
Hsyy 5831(16) -1146(29) 6196(11) 60(6)
Hyis2) 5858(14) -25327) 5424(12) 54(5)
Hie61) 4481(17) 1079227 5981(11) 60(6)
Hi62) 5227017 1613(29) 6708(13) 69(6)
Hgry 4978(1D) 4333(31) 5944(12) 69(6)
H(172) 5230(15) 3156(26) 5263(12) 57(6)
Hasy 6630(14) 5069(28) 5716(11) 51(5)
H(sy) 6651 (15) 4127(26) 6522(12) 55(6)
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SKCIIEPMMEHTAJIBHAY 9ACTE

PenrreHOCTPyXTYPHOE Hccaenopanme coequaenms 1L Becnpernsie xpucramim: coepuuenus 11
(C20H3003) MOHOKTMEEDIE, TPy 25 °C: a = 12,936 (6), b=7,400(4), ¢ = 17,807(9) &, B =95,96(4)",
V=1696(2) 33, depra=1,247 1/ CM3, Z = 4, npoctpancTeennas rpymma P2(1) /n. ITapaMerps! snemes-
TApHOM SYEMKY U MHTEHCUBHOCTH 3471 0TparkeHus M3MEPeHsl Ha ABTOMATUYECKOM YETHIPEXKPYKHOM
aubpaxtomerpe Siemens P3/Pc AMOKc, rpadmrossiit Momoxpomatop, 0/20-ckauyposanue,
Bmax = 27°). CTpyxTypa pacmmdpoBana NPAMbIM METOIOM ¥ YTOUHeHa noHoMarpudasm MHK B axm-
30TPOIHOM NPUOIIDKEHHH /IS HEBONODOGHBIX aTOMOB. ATOMBI BOXOPOAA JOKAIU30BAHBL OFHEKTUBHO
B pa3sHOCTHOM DYphe-CHHTESE M YTOUHEHSI B U30TPOIEOM npubmokesvy. OKOHYATE/bHbIE 3HATECHNS
(hbaxTOPOB PACXOAUMOCTH R'=0,043 no 2436 sesaBucuMbM oTpakenusM. Bce pacueTs! IpOBENeHb] [0
nporpammaM SHELXTL PLUS u SHELX1.-93. KoopauEaTs! M M30TPOIHEIE (17151 HEBOXOPOAHBIX ATOMOB
—— SKBHMBAJICHTHbIE) TEMIEPATYDHBIE H2PaMETPhl ATOMOB IPUBEREHbI B Tab1. 4.

PenmeenocmpyknypHoe Uccied08anue GbLnOJIHEHO npU PUHAHCO8OU noddep-
Xke Poccuiickozo @onda @dyHOaMeHMANIbHbIX UCCe0o8aHuil  (npoexkmul
Ne 97-03-33783 u 96-15-97367 ).
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