XUMUL FTETEPOIUKIUYECKUX COETUHEHUMA. — 1994. — Ne 10. — C. 1384 —1390

B. O. MaprtupocsH, A. A. Kapane'rsm P. C BapTaHﬂH,
10. T. Crpyukos
VCCHEIOBAHUE CTEPEOHATIPABJIEHHOCTH
‘ PEAKIIA PUTTEPA. '

KPUCTAJUIMIECKWUE W MOJEKYJISPHBIE CTPYKTYPHL

N-(2-®EHATUI)-2,5- AUMETWI-4- OEHWIIMNEPUICNA-4 U

N-(2-OEHITU) -2,5- TUMETUJI-4-OEHIJI-4- AIETUJIAMIHO-
IIUIEPUIWTHA

Hccnenosana MPOCTPAHCTBEHHAS HANPABACHHOCTD npespamenug N- (2-benstan)-
2,5-nuMeTin-4-peHmnnurepuaona-4 B COOTRETCTBYIOMIMIT aMUI B YCIOBHUSIX PEaKUMU
Purrepa. PeHTreHOCTPYKTYDHBIM KCCICHOBAHMEM YCTAHOBIEHO, HTO IIPEBPaIneHHE
TIPOMCXONUT C CoXpaHeHueM koHburypauu atomMa C(4) IHMOCPHIMHOBOIO KOJIBIA.

B mpopmosxenwie u3yueHHWS BO3MOXHOCTEH peaknum Purrepa B pany
(YHKOMOHANBHBIX NPOWSBONHEX nuoepumwaa [1] B =acTosme pabote
WCCJIEN0BAHA MPOCTPAHCTBEHHAST HATIPaBICHHOCTE mpeBpamenns N- (2-cherstwm) -
2,5-mumermn-4-bepmnnunepunoia-4 B COOTBETCTBYIOMWNA AMHR B YCIEOBEIX
peaxumn Patrepa.

Crnares N-(2-dersrn)-2,5-maMerrmn-4-beHni-4-ane TiaMIHOTAI EPANTHA
(1) 6T OCYIIECTBJICH IO CHERYIONIEH CXeMe:

O
Ph OH Pb NHCOMe
PhLi MCCN
———fi—
TS0,
i )
(?Hz)z ( ?HQZ ( ?ng

Ph ’ Ph Ph

I I juis

Bzaumogeiictemem N-(2-berstim -2,5-mumerwmunepunne-4-osa  (I) ¢
dbermutrTreM noxyuen tpetruabil crupt (1), XoTOpEIA Ipyr B3aMMORENCTBHM C
ANECTOEWTPIIIOM B KOHIECHTPHUPOBAHHON CEPHOM KWMCIOTE JIETKO MPEBPAINAETCT B
N-Q2-tdeustan)-2,5-gamernn-4-berrnn-4-anerwnavmuponunepanuy (1. Co-
rIacHo xpoMarorpacduueckuM ganueM, coenuaerms 11 u 11 monyuasorca B Buge
omHOr0 M3oMepa. Biangrue xapaxTepa 3aMEMICHWS Y 4TOMA a30Ta TunepuanH-4-
OHOB HA CTEPEOXUMEUIC (DEHVWIIUTHEBOTO CHATE3a 00CyXmanock pasee [2, 31
YuurteiBas AaHHbE, IPABEIECHERE B 5TAX pafoTax, MOXHO OBLIO MPENIIOIOXHT,
yro conupr 1l momyuaercd B Bume OGHOIO M30MEpa ¢ aKCHAIBHOM OpPHEHTAUWEH
rpynusl OH. Hamu npenuonoxenns OBUIH HOATBEPXACHE HAHHBIME DEHTIEHO-
CTPYKTYPHOIO HCCIEIOBAHUS, COTAACHO KOTOPHIM XakK 4-TMAPOKCH-, TaK X
4-aueTwIAMHAHAAY TPYINIMPOBKA B OOAyueHHBX coemwmenmax II m I
OpPHEHTHUPOBAHE! AKCHAIBHO.

Crpoenue He3aBucuMOi yacTa CTpyKTypH 11 m xatwona 111 ¢ mmnama ceazeh
moxasamsl HA puc. 1 # 2. B 1abn. 1 u 2 npuseneHs 3HAUCHUS BAJICHTHHIX ermB
mra coenmaeany 11 u I11.
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Puc. L Crpoenue HezaBUCHMOM dactu xpucTasiia I ¢ pnusmamu ceasedt (0= 0,01 A)

3aMeTHOE pA3AAUNe COOTBETCTBCHHBIX TEOMETPHUECKUX IIapaMeTpoB COSHM-
mseamii Il w Il ¥ X OTKIOHEHHE OT CTanEapTHHK sHauenwd [4] BosBammr
HEBHICOKMM KAUECTBOM TIOAYUYCHHHX MOHOKDWCTA/IOB ¥ HE 3aCAyXHUBAOT
AETaIBHOIO o0CyXneHnd, ONHAKO PEHITEHOCTDYKTYDHBIC MCCICHOBAHMS ONHO-
3HAYHO JOKA3BIBAOT CTPOCHHE II u Ill, 7. e. OCTaBICHAYIO 3az(aqy 'MOXHO
CYMTATH PEIMICHHOM.

B crpykrype II xomdurypanmd XupaipHHX HEHTPOB HEHTPAABHOTO
OUIICPAIAHOBOIO KOAba o0emx He3aBMCHMEX MOJACKyX A u b oxmmaxosa. B
MOMEKyAax A m B munepwawHOBHI reTEPONEKI HWMEeT KOH(OPMAITHIO KPecna.
Orknorenusa arovMoB Ny 2 C@) 0T CPERHEXBANpATUYHON IIOCKOCTH 4TCMOB
C@, Cay, C5y u Cs) cocrapisior coorsercrrenro —0,677 u 0,585 A B Monexyme
A = ~0,618 7 0,692 A B Monexyne B. B ofeux MOMEXyIAX BCE 3aMECTHTENZ B
noroxeswsax 1, 2, 4 m 5, -xpoMe THEPOKCATIHHEIX TIPYIOL, 33HEMAIOT
sksaTopHanbaoe noxoxenne. Orxnonenng atomos T4y, C22), C@y u Ce3) or
CPEAHEKBAKPATHUHON TIOCKOCTY UMIIEPHIWHOBOTO KOJIbHA PABHE COOTBETCTBECH-

Puc. 2. Crpoenme katnona Il ¢ umuamu cesseir (0= 0,005...0,007 &
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=0 0,095, —0,134, -0,574 u 0,329 A B Moxexyse A; B Mosmekyne B oti snadenms
cocrasaaior 0,333, -0,176, -0,281 m 0,287 A. Ortxnomesma aroma O(7)
THAPOKCHIBHOM TPYIIIsl B. MOJEKyJax A m B or miockocTw Xoiblla DaBHEL
coorBercteeHEO 1,588 ® 1,666 A, uto ykasHBaeT Ha aKCHAIBHOE MOJOXECHUE
OH-rpymmst B 06cux XKpucTaarorpadwuecky HE3ABUCHMEIX MOJIEKYIAX.

B cipykrype Il xondopmanum HesaBMCHMEIX MOTeKyad A m B HecKomBKO
pazmuaroTcs. Tak, ABYTpaHHsil yrol MEXAY CPEAHCKBANPATHYHBIMYA IUTOCKOCTS-
M¥ OUIEPHAHHOBOIO X0jb1a ¥ 4-Ph muxna B Monekyie A cocrapiager 86,87, B
monexyne B — omms -59,6°. Bosee CymecTBeHHO pasnudalOTCS 3HAYCHWS
OBYIDAHHBIX YIVIOB MEXIY CPEAHEKBAAPDATHYHBIMH IUIOCKOCTSIMH TIHIICDHIA-
HOBOrO M Ph xompna 1-beHsTHABHOrO 3aMecTHTENS — B MOJEKyJe A 3sHaueHwme
sTOrO yraa cocrasaser 26,7°, B momekyne B pocruraer —104,7°. Pasznmuarorcs
Takxe KoHpopManmn 1-eHITWNBHBIX 3aMECTHTENCH. OTHOCHTENBHO IIM-

Tabauma 1

Baresrssie yrasl T (rpam) B crpykrype I °

Yron ro
MoJieKyia A MosIeKya B
C2)—N@u—Cs) 111,1(4) 109,9(5)
C)y—N@)—Cus4) 116,9(5) 110,6()
C6)—N@»—C4) 110,1(5) 110,2(6)
Nu—Ce)—CwB) 108,3(5) 109,8(5)
No—C2)—C22) 112,2(5) 112,4(6)
C3y—C2y—C22) 110,3(5 ) 110,7(6)
C2)—C—C) 114,9¢5) ) 114,8(5)
CEy—C@—C») 110,0(5) 106,6(5)
C3)—C@—O0m) 107,1(5) ' 119,2(5
Cay—Cay—Cs) 113,9(6) 114,2(6)
Ci5—C@—0m 105,2(5) 105,3(5)
W Ce—Cw—Ce) 109,1(5) 112,2(5)
© Om—Ca—Cp e 8¢ 111,3(5) 108,7(5)
Cay—C5y—Ces) 112,0(5 111,6(5
C)—C5—C23) 112,7(6) 114,4(5)
Ci6y—C5—C3) 112,2(6) 107,4(6)
N@)—C6)—C5) 113,0(% 113,446)
Ciay—C)—C(9) 123,0(6) 122,8(6)
Cay—C@—Cas) 120,2(6) 121,1(6)
Coy—Cg)—Ca3) 116,9(7) 116,1(7)
Cgy—Ce)—C0) 122,2(8) g 123,6(8
Cey—Cao—Cqay) 119,4(9) - ) 121,6(9)
Cuoy—Can—Caz 119,9(9) 116,7{9)
Can—Cuz)—Cu3) 120,1(9 120,2(8)
Ce)—Cu3—Cu2) 121,3(8) . 121,6(7)
Na)—Caa—Cas) 116,9(6 118,4(D
Cao—Cusy—Cas) 115,6(7) : 114,0(8)
Casy—Cas)—Cry 123,6(8) 120,9(8)
Cas—Cue—Cey 120,1(8) . 121,59
Can—Cuey—Cp2py - 116,3(8) 117,6(9)
Casy—Cuan—Cs) 122,3(9) 119,4(9;
Can—Cusy—Cy) 120,5(9) 1231
Caey—Cu9)—C20) 120,6(9) 1171
Cuoy—Cr0—Co 119,8(%) 1201
Cue)—Cn—~Cpo) 120,5() 123¢1)
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TaGruua 2

Baneurasie yiust T (rpam) B cipyxrype I

Yron B T (&) Yron ' TO
Os1)—S—0(s2) 106,1(2) Ca—NmnH—<C®) 125,4(3)
O(s1)—S—0¢s3) 111,8(2) No—Cie)—C) 116,5(3)
Cisny—S—O0s9 112,1(2) No—Cgy—008) 122,0(3)
O(s2)—S—0¢s3) o 102,7(2) ! Ce—Ce—0s) . 121,5¢(3)
O(s2)—S—O0s4) A 107,9(2) | C—Cun—Cay 122,8(3)
O(s3)—S—O(s4) 115,2(2) Cay—Ca0—Cqs) 119,8(3)
Ca)—N@—Cs) 111,0(3) Can—Cpo—Cas 117,3(3)
C)—Nw—Cqs) . 117,0¢3) Can—Cun—C2) 120,34
Ce)—N@y—Cqs) L 111,3(3) Cany—Ca—=Ca3) 121,4(8)
Nu—C2—Cp) 108,4(3) Cuy—Cuz—Cae 118,6(5)
Na)—Co—Cpsy . . 112,1(3) Cu—Cua—Cas) 121,2(5):
C3)—C—Cp4) 109,5(3) Caoy—Cus—Caa 121,3(4)
Ce)—Ci3—C@ 114.8(3) .. No—Cus)—Can 117,6(5)
CE)—C#)—C) . 106,5(3) Cpey—Can—=Cas) 106,8(5)
C—C@—Nm 109,8(3)  Can—Cus—Co) 120,4(6) .
CiE—Co—Cuo) 110,7(3) Can—Cug)—C3) 119,6(6)
C5y—Ca)—N() 108,5(3) Cao)—C—C3) 119.5(D -
C5y—C—Cao) 109,7(3) - Cugyy—Cun—LC(20) 121,0(6) -
N7 —C@)—-Cao i 111,4(3) Caoy—Cprn—Ce1n 120,1(5)
Cy—C5—C6) k 111,3(3) © Can—Cen—Ce) 119,9¢5) -
Ciay—C5—C25) ' 114,8(3) Cra—Cr—Ce3) 121,4(6)
Ce—CE—Ces) ’ 109,5(3) - Cuy—Ce3—C2) 117,8(7)
No—C6)—C5) ' S 127 )

NEepHAMHOBOTO HuKJAA. XOTZ B 00ewx MOJEeKyJax (DEHSTHIBHBIA 3aMOCTHUTCHE
nMeeT BHTIEY Ty Kongpopmanmo (topcmorrsi yrox NyCasa—Cas5Cas B A
B B cooteBercrsemuo 173(1) w 178(1)°, ero opHeHTamyMs OTHOCHTCHBHO
TuTepUIMHOBOro muxia pasmuuea (ropemouupi yron CoNm—CasCas B
mosekyaax A u B pasex —64(1) u 168(1)° coorseTcTREHHED).

B xpucramie Il axrususie artomsi I o0eMx MOJEKyI WaCTBy:OT B
00pa3oBaEMA MEXMOJIEKYJIIPHBIX BOZOPONEEIX cBs3eh. IlocpemcTsoM cBs3eH
O@ua—H...Nas) (0..N 2,993(7), O—H 1,07, H..0 1,94 A, O—H..N 167) =
O¢my—H...Nqa) (0,5-x,y, 0,5+ 2 (O. ..N 2,886(6), O H0,82, H.N2,12 A,
O—H...N 155%) monexyss 11 06pasy10"r menu sroas (001 ]

B crpyxrype Il munepnnzHOBHIA TETEPOIHKT TAKXKE HEMECT Koﬁtbopmamﬁo
xpecna (orxaonenus aromos N1y u C) 0T cpermHeXBanpaTWHHON WIOCKOCTH
atomos C2), C@3), Cs) u C6) coorsercraenno 0,665 u 0,700 A). Orxronenus
atomeB C(6), Cea, Cam, N u C@s or cpenHeXBampaTwyHOU ILIOCKOCTH
OMOCPUAMHOBOTO Koabma coorsercreemmo -0,124, 0,236, 0,425, -1,697 u
-0,151 A, r. e. 1-peasmwrpabt, 2-Me, 4-Ph w 5-Me 3aMecTUTE/NM 3aHMMAIKOT
SKBATOPUANBHOE, a 4-aMECTHIAMWHHELY 3aMECTHTEND — aKCHAIbHOS HOJOXCHUC
OTHOCHTEIHHO TUNCPUIMHOBOTO UK A,

B xaruone III opmerramug 4-Ph u Ph rpynnsl |-GeEsTRGHOTO 3aMECTATEIE
OTHOCHTEIHHO OUIEPHANHEOBOIO KOAbhd O5M3Ka CPHEHTALWY, XaPaKTCPHOM HJIf
monmekymst A crpykryps 1I. [lsyrpaHEBe yDiel, o0pasyeMsie CpexHE-
KBapaTHYHBIMY JIOCKOCTSMu Ph kosen B mojioxeun# 4 @ B 1-pensTanbEoM
33MECTHTENE CO CPEAHEKBANDATHYHONW MJIOCKOCTHIO NHNCPUAMHOBOTO KOJIbLA,
pasubl cootsercrsenno 83 u 27°. Britaxyrtas xoHboOpManusa (TOPCHOHHBIHA yTOX
N Cue—CaunCas —-173°) 1-beH3THUNBEOrO 3aMECTHTENS ¥ €10 OPHCHTALHSL
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Tabnuua 3

KoopmaHAThl HEBOXOPOINHBIX ATOMOB (% 104; g atomoB H rpymmer OH X 103)

cipyktypst II  u papamerpsl #X SKBHBANCHTHBIX TEMIEPATYPHBIX (DAaKTOPOE, A’
AToMm x/a /b zfc Byso @
Monexkyna A
N 1951(3) 6747(4) 4219 4,0(2)
Cp) 2299(3) 5933(6) 3696(3) 4,0(2)
Ce 1890(3) 4747(6) 3729(3) 4,2(2)
Cp) 1068(3) 4826(6) 3595(4) 4,42
C) 73603 5831(6) 4066(4) 4,2(2)
Cs) 1192(4) 6943 (6) 4031(4) 4,7
O 966(2) 5200(4) 2826(2) 5.2@1)
Cs) 666(4) 3709(6) 37514 4,9(2)
Cp) 202(4) 3149(7) 3225(5) 6,4(3)
Cpoy -191(4) 2179¢8) 3388(6) 8,54
Cay -105(5) 1638(9) 4090(7) 10,3(4)
Ca) 361(5) 2128(8) 4603(6) 8,3(3)
Ca3) 748(4) 3145(D) 4435(5) 6,3(3).
Cas 23224} 7886(6) 4347(4) 5,4(2)
Cas) 2382(5) 8702(6) 3704(6) 7,6(3)
Casy 2677(5) 9901 (D 3871(%) 6,8(3)
Can 3315(4) 10328(8) 3586(6). 7,6(3)
Cas) - 3571(5) 11445(7) 3746(7) 8,6(3)
Caoy 3190(5) 12165(7) 4202(7) 8,7(4)
Ca0) 2561(5) 11810(7) 4498(6) 7,5(3
Cey 2295(5) 10657(8) 4351(6) 8,1(3)
C22) 3108(4) 5753(6) 3861(4) 5,0(2)
C23) -71(4) 6064(D> 38864 6,0(2)
Monexyna B

N 1812(3) 3912(5) 1659(3) 5,02
Cp) - 1629(3) 4699(3) 1042(4) 4,5(2)
C3) 2014(3) 5895(6) 1144(%H 4,3(2)
Ce 2841(3) 5830(6) 1181¢4) 4,5(2)
C) 3022(3) 4950¢6) 1821(3) 4,4(2)
C(s) 2619(3) 3779(6 1715(6) 5,1(2)
(V)] 3126(2) 52864 525(2) 4,8(1)
C) 3210(4) 7009(6) 1284(4) 4,9(2)
C9) 3916(4) 7237(8) - 1041 () 6,83
Can ©4254(5) 8275(8) C1131(6) 8,5(3)
Can 389245) 9253(7) 1436(6) - 8,2(3)
Cay 3178(5) 9055(7) 1712(6) 7.6(3)
Cas) 2849(4) 7946(6) 1635(5) 5,93
Cas 1467(4) 2756(7) 1551(5) 6,33)
Cas) 1697(5) 1762(8) 2033(6) 7,8(3)
Cs) 1287(5) 626(7) 1893(6) 7,3(3)
Can 1316(5) 67(9) 1186(7) 9,3(4)
C(is) 953(6) -1011(8) 1086(8) 11,04
C9) 573(6) - -1546(8) 1629(9) 12,8(6)
Cq20) 561(6) -982(9) 2338(8) 11,2¢59)
Ci 909(5) 82(9 2433(T) . 9,6(4)
C2) 811(4) 4867(7) 955(4) 5,6(2)
C23) 38434 4667(7) 1908(5) 6,1(2)
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Koopnuaarsl aromMos* (X 10%

Tatnuna 4

x 10° png aroma S; x 10° mns aromos D)
cTpykTyphi I W TapaMerTpsl MX OJKBHBAJICHTHBIX HIOTPONHBIX TeMIEPATYPHBIX
daxtopor (Buso Ana aromos -H), A .

© Atom x/a y/b zfe Buso 8
S 13330(3) 22275(10) 9702(7) 3,8
. 06D 1017(1) 2378(4) 100(2) 6,7
O(s2) 1234(1) 2312(3) 1982(2) 4,7
O(s3) 1477(1) 798(3) 1028(2) 6,6
O(se). 15701) 3352(4) 1012(3) 9,5
N 1536(1) 9124(3) 2756(2) 3,8
Ce 1503(1) 7600(4) 2333(2) 3,8
Ce , 1139(1) 7407(4) 1565(2) 3,4
Cw) 840(1) 7680(3) 2030(2) 3,1
Ces) 890(1) 9224(3) 2407(2) 3,2
Ce) 1256(1) 9443(4) 32372 3,4
N 871(1) 6669(3) 2910(2) 3,2
C) 896(1) 5249¢4) 2862(3) 3,7
C) 938 (1) 4433 (4) 3865(3) 5.3
Cao 481(1)- 7548(4) 11752) 3,4
Cay 213(1) "6758(4) 1308(3) 51
Ca2 -110(1) 6731(6) 523(4) 7.2
Cas) -166(1) 7456(6) -396(4) 6,8
Cas 99(1) 8230(6) -532(3) 7,3
Cas) 420(1) 8289(5) 237(3) 5,7
Cas) 1886(1) 9579(6) - 3462(3) 7.1
Can 2040(2) 8754(T) - 4331(5) 8,8
Cas) 2386(1) 9588(10) 5007(4) 12,3
Cas) 2688 (1) 9547(10) 4707(4) 10,7
7 Ceo) 2997(1) 10110(6) 5342(4) 7,1
Cay 3013(1) 10725(6) 6266 (4) 7.3
Coy 2722(2) 10830(9) 6549(5) 11,8
Ces) 2401 (1) 101806(9) 5939(4) 11,0
Coa 1770(1) 7274(5) 1784(4) 58
Ces) 620(1) 9703(4) 2987(3) 4,3
06 883(1) 4619(3) 2033(2) 4,9
Hvy 150(1) 961(3) 220(2) 4,0°
Hr) 89(1) 702¢4) 3532 3,8
Hs) 11141 304(4) 203(3) 6.2

*  JIpuBEHECHBI KOODTHHATHI TOJIBKO aKTHBHBIX aToMoB H.

OTHOCHTENbHO TIMIEPHAKHOBOTO KOJBIA OAM3Ky HAWKCHHBIM JJIS MOJCKYAH A
crpykryps II (spauemue topcuomuoro yrma CaoyNw—CaeCar cocrasuser
-35%).

B xpmcramne III Bce Tpm akTwuBHBIX atoMa H ywactsyoor B o0pa3oBaHam
MEXMOJIEKYASPHEX BOGOPOAHEIX cBaseld. [Tocpencreom ceazm Os2)—H(s)...026)
(0...02,560(4), 0—H 0,83(4), H...0 1,74(4) &, O—H...0 176(4)°) obpasyrorcsa
KaTUOH-aHVOHHEIE IIAPHL, KOTOPHIE 3a cuet cBgsel N(y—H...0@3) &, 1 +y, 2)
(N...O 2,736(4), N—H 0,84(4), H..O 1,90¢4) A, N—H...0 172(3)") =
Nop—Hm...0sn &, 1 -y, 0,5 +2 (N..O 2,940(4$), N—H 0,87(3), H...O
2,08(3) A, N—H...0 170(3)°) obpasyer cetxu: , mapauiensusie (100).
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SKCIEPUMEHTAJIBHAY YACTH

TCX nposogwm Ha wracTirkax Polygram Sil G/ UV-254 (8 crcreme Metanoa—xsopodopwm, 1 :5).

N-(2-dbenarun)-2,5-TrmMeTnI-4- @eﬂu.nrmnepmmﬂon-4 (ID). K pacteopy beHWwDIHTHS, TIOXY-
gennoMy u3 17,0 r (0,1 mos) 6pombensona u 1,4 r (0,2 r-atom) smrus 8 300 M abcomornoro agupa,
npu nepeMelIMBanu#M fo0aBasIOT Mo KamismM pactsop 13,8 r (0,06 mos) I8 100 Mt aGcomorroro adupa,
nepememmsaioT 5 4 npy 30 °C. PeakIHMOHHYIO CMECh NOAIICNAaUMBAIOT BOAHBIM pACTBOPOM IOTAING.
DbupHbiil CNOH OTRENNOT, TPOMBIBAICT BOOM U CymaTt cyiabdartom MarHus. Ilocie OTTOHKY pacTBo-
pUTENS OCTATOK NEPeroHsiOT B Bakyyme. Ionyuator 12,0 r (64,2%) II ¢ Txun 208...210 °C/ 1 mm,
KPHCTAJUTM3YIOMET0CS ﬁpu crosamH, T 89...90 °C, Rr0,31.

N-Q2-denstwn) -2,5-muMersia-4-beran-4-anetmnamusonanepunus (). K cmecu 7,0 r
(0,02 momp) IT u 5 r (0,1 MONB) AUETOHUTPHIIA NPU NEPEMEIUMBAHMY ROGABITIOT 5 MII KOHLIEHTDH-
POBAaHHO CEPHOI KUCJIOTHE TaK, YT0o0s! TeMIiEpaTypa He npesbnnana 60 °C, nepeMeLimsaioT 16 v mpu
KOMHATHO# Temrepatype. PEaknMOHHYIO CMECh BbUTHBAIOT Ha 20 r JbAa, HEMTPATH3YIOT aMMHaYHOHR
BOOI1, SKCTPATMPYIOT XI0POMOPMOM M CyImaT Cyandarom Marums. [I0CE OTTOHKH PACTBOPMTENS TIO-
Jyaarot 4,6  (58%) amuna M1 8 Buge 6eabix KpUcTasios ¢ T 158...159"°C, Rr0,62:

MOHOXPHCTAJUIBI HU3KOrO KaueCTBa, HO BCE JKE MIPUIONHBIE JUIS PEHTFEHOCTPYKTYPHBIX UCCIIEAOBA~
Huit {(IIOCKOJIBKY OCHOBHAY 3a/a4a COCTOS/IZ B YCTAHORIEHUM CTEPEOXHMMMM MOJEKYJI M MX KOH-
dopmanuu) BbUTM DOTYyHEHBI MERJICHHBIM UCTIADEHMEM PACTBOpa coeaunenuit I (8 Bue oCHOBAHUS) U
I (8 BunE KHCIIOrO CyA6EaTa) B STHIOBOM CIIMPTE.

PenrreHonuGPakLIMOHHbBIE H3MEPEHHS s 00erX CTPYKTYD IIPOBENEHBI HA 4-KPYIKHOM aBTOMATH-
yeckoM gudpakTomMerpe Xuiarep— Y oTTC AMoKer, rpa®uUTOBBI MOHOXPOMATOD) .

Kpucramuibt 11 p0M6nqec1<me a=18,237(2), b=11,306(1), c = 18,095(2) A, V=3731, 1(8) A3
M=303,4, dssre=1,102 r/cM>, Z=8 (C21Hz/NO), npocTpascTBeHHas rpynna Pca2i, Aze He3aBucCHUMbIE
MOJIEKYJIbI B 00LEM IOTOXKEHHM. .

KpHCTaJLIbI KHCIOro cyJibgara I monoximmusie: a = 40,358(3), b=9,288(1), ¢=13,401(1) A,
B = 108,62(1)°, V = 4760,4(6) A%, M = 448,6, dssre = 1,251 t/cv®, Z = 8[C23H31NO] XHSOq,
NIpOCTpaHCTBeHHas rpynna C2/c. .

Unrencustocts 1580 (B < 26°) mns I w 3168 (G < 28°) mna I HE3ABMCUMBIX OTDAXEHM
usmepenbr 0/20-cxanuposaruem. CrpyKTypsl pacmudpOBAHbI IPIMBIM METOXOM II0 npori»amme
MULTAN 1 yrounens: MHK B noiHoOMETpAYHOM 2HM3OTPOITHOM NPHUGIVDKEHMHM AJIS HEBOXOPOIHBIX
aTomMoB. Ionoxenus atomos H B crpyxtype I paccuuransi reoMeTPUIECKH, KPOME HOJIOXKEHHI ATOMOB
HMe u OH rpymmn. B crpyxrype Il Bxrax aromos H ¢ GyXCHPOBaHHBIMM HO3UIIMOHHLIMY Y H30TPOIIHBIME
(Buzo=17,5 A?) terwossnan napaMerpaMu VTOUHeHbI & pacdere Fepu. B cTpyktype I nonoxenus scex
aTomoB H JTOKaM30BaHbI OFBEXTHUBHO M BKJIIOUEHE] B yTOUHEHHE B U30TPONHOM npubavoxenm. Oxor-
YATCHHBIC 3HAYCHUS (baxcrépos pacxopumoct R = 0,062 u Rw= 0,065 ona II no 1543 orpaxenusam ¢
F?> 40uR= 0,069 11 Ryy=0,081 ms1 I 10 3168 oTparesnmsnm ¢ P> 4,5 0. Bce KpUCTAJIOCTPYKTY DHBIE
pacuets: nposéexerst Ha DBM Eclipse $/200 no nporpamme INEXTL [5].

KoopauHaTet HeBOROPORHBIX aToMOB 1 cTpyKTyp I m 111 npusenens: B tabur. 3 u 4.
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