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CTPOEHHUE MOJEKYJ U KOH@OPMAIII/IH
‘CTEPHYECKU 3ATPYIHEHHOT'O APHIIIPOU3BOJHOI'O
" 1,3,4-OKCAIMA30JIA, COIEPXAIOEIO S4PO o,0'-BUOEHWIIA

V3y9en0 CTPOEHYE CTEPUYECKY 3ATPYAHEHHbIX MONEKYT 2,2 -6uc(S-bermi-1,3,4-

oxcagmasomI-2)budenma, s DamraHbIX KOH(GEPMEPOB KOTOPOTO MOIYT OBITH II0-

. AyYEeHBI KPUCTAILIBI, IPUTONHEIE AT U3y JEeHHS METOIOM PEHTTEHOCTDYKTY PHOTO aHATH3E

(PCA). YCTaBOBIEHO, IT0 IPH CUHTE3e MOJIEKYIA MCCIEAYEMOrO COSTIMEEHMS Oy 3aeT-

' Ca B SHEPTETMUECKY MEHee BhITOfHOM KouGopMauu. Ha OCHOBAHMM IIPOBEAEHHEBIX MO-

JENbHLIX PAcueTos MeromoM AMI ¢ onTMMM3anueit TEOMETPUM ObUIO BHITBMHYTO

HPEANONOXEHHUE, YTO B IPOLIECCE CHHETE32 He POMCXONST MaMeHeHws KoHGopManum Kak

[OJTYTIPOAYKTOB, TaK M KOHEUHOTO BemecTsa U x0ndopManmd 00pasyromeiics oxcanua-

30JIBHOM CUCTEMBI ONIPEAEASETCH KOHGMOPMAITUEH MCXORHOTO xnopam'unpmxa 2,2 -pude-
HOBOU KUCHOTHL

B  BesamemenHo# Momexyne Ompermma IIJIOCKOCTE[ 66H30JILHI>IX KOJen
6saroxaps OTTAJIKMBAHUIO aTOMOB BOXOPOZA B O-TIOJIOXEHASX HAXOMATCS Hapn
YIVIOM. APYT K. IPYTY, BeAUUdHA KOTOPOTO, MO Pa3HEIM ONEHKAM, COCTaBIALET
~10°...50° [1—5]. Beememme B o-HOMOXeHMsS Oudenwia OOHEMHHIX apui-
OKCA30IbHEX . FJIM APAIOKCATAA30bHEX (PPArMcHTOR IPUBOAMUT K YBEAWUCHHIIO
paccMarpusaemoro yriaa xo 90° [6]. Ilpm sroM BO3MOXEH W OnpeReACHHEN
Pa3BOPOT 230IBHEIX Q)pameHTOB BOKPYT opzmHapme CBI3€EH, COE:IUJH_SHOIIIHX 10:4
¢ axpom Orbenmna. .

B macTogmeidl OyOmmxaumy TPEACTABICHH pesyjrbTaTm TEOPETUYECKOTO H
IKCHECPEMEHTAIBHOTO WCCASAOBAHMS CTPOSHAY ¥ KOH(GOpMAammy MOJCKYI
covmMerpuugoro 2,2 -6mc(5-permnokcanrazomun-2)onderraa (I). Cmartes mo-
CJIEAHETO OCYIMIECTRACH OO CXEME, BKIOUAOmed anwinposanue Oensrappazumma
xpopasraapunom gadenosoi - Kucaots () W mOCTEryEomyIo - MUKIW3AHIO
noryueasore - N,N’ —I(Kapomn'ﬁnpasma ‘B OPUCYTCTBHHA BO)IOOTHnMalome
cpe):(CTB POCI3) [71:

| COCl1 I CONHNHCOPh

+ NH,NHCOPh — _—
l coc _HCL l CONHNHCOPh - H,0
o : - NN A .
AN
S0 Ph
O Ph
94
N—=N .

IIpoayxr I oummarm xpoMaTorpadupoBarueM ero pacTeopa B xiaepodopMe Ha
OKCHJIE ATIOMIHYS C TIOCEAYIOMEH TepeKpuCTa/LTH3ANAeH U3 3TaH0MA.
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Metomom PCA, ocHOBHBIE pe3yIsTATH KOTOPOrO mpuseneHsl B Tabn. 1—4, a
TakXe Ha puC. 1, yCTAHOBIEHO, YTO MO)ICKYJIa CEHTC3Hp0BaHHOI‘0 3aMENICHHOrO0
buenmna mmeer xombopmammio IA.

Hamm Gsiia m3ytdema Takxe BOSMO)KHOCTB npespamemas: coegmaecHns 1 B
nponsBoz(Hoe 1,2 5—Tpnapm-1 3,4- ~TPHA30JIad TmyTeM. B3AUMOACHCTEHS C AHWIN-
HOM  IIO . METOJIAIXE paGOTm {81. Brmemersoe mocne 10-vacosoro KumsueHws
VKa3aHHHIX PEATEHTOB BEIECTEO OT/IMYAJIOCH. OT MCXOJHOTO, ONHAKO PE3YILTATH
PCA (cm. tabn. 1, 5—7 m puc, 2) moxasai®m, YTO OHO HE SBISETCH TPOXYKTOM
peakuwd, a mpexcrasiser coboi apyro# komdopmep (IB). Harmmm momsirkm
nepesoxa Monekymsl I u3 KOH(i)opMaan b B ucxommyw xompopmammo’A =He
YBEHYATHCH YCIEXOM. HazGonee CYIIECTBEHHEIM DA3/IIHeM xordopmepos TA u
Ib gBaserca xapakTep —pPacHOIOXEHUS apMOKcazmasoanHx ¢parmenTOB
OTHOCHTETHHO Sipa OMMEHwIa: y TepBOro- KACAOPONHEIE ATOMBI  TETEPOLUKIIOB
HATIPaBJICHH APYT K APYTY, 2 ¥ BTOPOTO — B IPOTHBONOIOXHEIE CTOPOHEL. B 0fomx
CIIy4adax MOJIEKYJIE MMEIOT aKCHANBHYI0 cuMMerpmio. TakmM obpasoM, Gasmcom
IS PEATICHOCTPYKTYPHEIX PACUCTOB SBJJETCS ITOJIOBWEHA Moyekymsi. Crexyer
TAKXKE OTMETHTh, UTC KOH(OpMEP IA KpuWCcTammmsyercs B IIPOCTPAHCTBEHHOM
rpymre Pccn, xoropas mabmogaercd AOBOIBHEO PEAKO.

Tabnumna 1

Ocnosme Kpumamorpacbpmecme HanBbie s KoncbopMamm A m®B
MONeKyasl 2,2"-Orc{5-denmaorcammazoman-2)ducermaa I

TlapameTpsl CIpyxTypa A Crpykrypa B
" Bmimmprmeckas GopMya - CagH18N40O2
IIser, dopma KPUCTAILIOB _ BecuserHsie mIacTUEKKY
PasMep KPUCTaIUIoB, MM : 0,6x0,6x0,2 . 0,6 % 0,6 x 0,2
IIpocrpancTeeHHaS TpynHa . Peccn . Pben
Tlapamerpsi AueHKy, A '
a 9,950(2) ’ 11,337(2)
b , 14,147 10,083(2)
¢ 15,523(2) 18,951(4)
Obben saeiixu, A 2185,0(7) ' 2166,3(8)
z ‘ o | 4
Mr,a. e m. . B 442,5
Pr, e/ 1,345 ‘ 1,347
M MoKar), mv ™ 0,087 0,088
F (000 920
T,K 290 288
Hsmepeno orpaxenm‘zi:' )
BCETO o 1766 1247
. HE3aBMCHMMBIX S1111 1169
 HabmomaeMerx 866 (F> 60) 779 (F > 40)
Rint, % 1,80 1,29
YHCHO YTOUHIEMBIX, HapaMCTPOB . 191 190
Ru Ry o n
0 HabEOZAEMBIM OTPAXEHUSIM, %, 3,11, 2,31 3,43, 2,27
IO BCEMY MacCHUBy . 6,52, 10,76 4,44, 2,31
S (goodness of fit) 1,89 2,01
(A/O) max, A/O)ep 0,051, 0,004 0,209, 0,024
Nim « 45 . - : 4,1
Haubompmi pasHOCTHELE | 0,10/-0,08 0,13/-0,13
MaJ(CPmyM/hmm&yM (e - 33
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" Puc. 1. Cxema HYMEPALIHI ATOMOB M SJUIMIICOMAB! TENJIOBBIX XONe0anuit
MOJEKYIbI coenuuerus 1 B Kondopmame A

Tabnunpa 2

Koopauaars: atoMoe (A x 10%) m sxsuBaneHTHRIe TeruoBele mompaekm (A x 10°)
2,2"-6uc(5-penmi-1,3,4-0okcagnazomun-2)0udennna B xoudopmanmm A

Atom X b z Uleg)
Oow 1677(1) 6345(1) 4890(1) hL1¢8)
N 2451(2) 57152 6076(1) 89(1)
N2 3553(2) §992(1) 5556(1) 90(1)
Cwy 3212(1) 7332(1) 3514 55D
Cp) 4046(2) 7621(1) 2838(1) 71()
C@) 5363(2) 7331(1) 2787(1) 84(1)
C(a) 5888(2) 6731(1) 3393() - 88(1)
C) 5094(2) 6414(1) 4047(1) 73(1)
Cee) 3768(2) 6715(1) 4126(1) 57(1)
C 3043¢2) 6351(1) 4868(1) 591y

L)) 1377(2) 5936(1) 5662(1) 61(1)
Ce) -13(2) 5821(1) - 5904(1) 60(1)
Caoy -1015(2) - 6291(1) 5471(1) 76(1)
Cay -2338(2) 6201(1) 5730€1) 90(1)
Ca2) -2683(2) 5630(1) 6400(1) 90(1)
C3) -1691(2) 5154(1) 6828(1) 89¢1)
Cae -356(2) 5243(1) 6586(1) 771
Hp) 3642(5) 80354 2402(4) 83(1)
H(3) 5854(5) © 7581(4) 2345(4) 86(1)
Ha 6839(4) 6505(4) 3341(4) 102(1)
Hs) 5433(5) 5925(4) 4455(4) 101(1)
Hao ~734(5) 6705(4) 5013(4) 84(1)
Hgy -3038(5) 6557(4) 5406(4) 108(1)
Hy12) -3684(5) 5552(4) 6592(4) 129(1)
H13) -1841(5) 4795(4) 7269(4) 106(1)

399(5) 4939(4) 6870(4) 71(1)

Hqa)

Huxe DpuBedcHE BEJWYWHEL YIVIOB MEXAY ILIOCKOCTIME (pparMeHTa
Oudennna (P1), oxcamwasomsHOTO (P2), Gemsonmpmoro xosern (P3) (cpemmme

OTKJICHEHAS OTHCHBHEX 4TOMOB OT IIOCKOCTH Pi,

P32 u P3 COCTaBJISIOT

coorsercreenso 0,008, 0,002 z 0,004 A xns crpykrypsr A m 0,002, 0,003 = 0,005
A ana crpykrypH B).
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PPy Py P3 PPy P1"P3

Koundopmep IA 19,1 7.4 79,6 5,6
Kondopmep 1B 9,0 14,6 66,7 11,5

DTH BEJUUMHEL CBHIETEIBCTEYIOT O TOM, 4T0 B KoH(opMepe 1B cummMerprmumsie
MUAPHUIOKCAAMA30NBHbIE MOJEKYAR SBJASIOTCS 00see IUIOCKMMH, OXHAKO
MOBEPHYTHME OTHOCHTENBHO APYT APYTra Ha OOJbIIHA yrou. ’

Ilo maHHBIM, IpUBEACHHNM B Taba. 2—7, BHAHO, YTO A/IMHBL CBI3eH H
BAJICHTHEIC YIIBI B OKCAXHMAas0JuI(DEeHHIBHEBIX (DparMeHTax HMEIOT AOBOJBHO
TADMYBHE 3HAYCHUS. UTO0 Xe Kacaerca ¢bparmMenta OumdeHuna, TO B HEM
HabMIONAroTCY  3aMETHHIE WCKAXEHWY CBA3€H M YIIOB, OOYC/IOBICHHEIE
crepuueckuMu 3arpyauaennsmu. Tak, ymmt Cay —Ca)y—Cew 1 Ca)—Cw)—
C y xoudopmepa 1A yeenmuens: 5a 4,8 u 4,1°, a y xortopmepa IB — Ha 5,6
m 2,2° COOTBETCTBEHHO IO CPABHEHMIO ¢ HEMCKAXCHHKNM 3HAYSHUEM BAaJCHTHOTO
yria mId spz—mﬁpmmso}samioro aromMa yriepogd. Hapamy ¢ stmM  yroa
Cu)y' —Ca)—C2) v oboux xoH(pOpMepoB 3aMeTHO yMmenbireH (Ha 2,0...2,5%), B
pesyabTaTe uero ¢pparmMesT OnbeHmIa B NEI0M OKA3HBAESTCH M3OTHY THIM TaK, YTo
BHYTpUMOJeKyaapaue paccrogama. C2)...C@' u# C)...Ce) cocrapiasgior
coorsercreenso 3,09 u 3,36 A mms xomdopmepa IA m 3,17 u 3,47 A nns
koadopmepa IB. Cormacyercs ¢ HaamuyweM CYIMECTBCHHHBIX CTEPIYECKUX
3aTpynEenmi u ToT dakT, 4To B obomx xorpopmepax cea3b C(6)—C(7) 3aMeTHO
OJIVHHEE <«CHAMMETPUUHON»> €H OTHOCHTEIHHO OKCAAMA30/IbHOIO IUKIA CBI3H
C®—Cw. :

IIpeAcTaBACHABIC BHINE JAHHEEC, HECOMHEHHO, CBHACTEIBCTBYIOT O TOM, UTO
MOJEKY/EL 000MX KOHGOPMEPOB coenuHeHud | SBATIOTCS B 3HAUMTENHLHOU Mepe
crepuuecku 3arpyxHesHsMy.  Comocrasienme pesyastatoB PCA i xom-
dopmepor 1A m Ib 1mo3BOASET OPEATOIOXHATE, UTO BTOPOM W3 HMX 3aTPYZHEH B
HECKONBKO Gosbmelt CTENEHH, OXHAKO NPOBEACHHBIE PACUCSTH B DAMKAX METOHA
AM1 [9] ¢ mcoonb30BaHUEM. PEHTTCHOBCKOM TEOMETPAM MOJIEKYJE HOKA3anu, UTO
rkoEQopManmug 1B #Bagercd mouTH HA 7 KKaJ/MOJb JHEpreTHUECKH Oonee
BHTOTHOM, [To-BHIuMOMY, BHUIDHII B SHEPIUH AOCTHraeTCa Onarogaps Goasimei
CTETICHE TUIAHAPHOCTH HueHMIOKCARMA30MbHEX (hparMenToB KoH(popMmepa 1B
IpE TOM, YTO CONPSXEHWE YKa3aHHHX (parMeHTOB APYT C OPYTOM OKA3HIBAET
3HAUMTEALHO MEHBIIEE BANAHHE. [OnomHUTENbHO OO0NBmEH yCTONUMBOCTEH
xpucrauos  xomgopmepa IB  crmocoOcTByeT €ro - MEHpIAY —HOJIPHOCTS:
pacCUMTAHHBIN TATOIBHEE MOMEHT MOJIEKYJIH 1 B KoH(MOpManmy A mOYTH B OBA

Puc. 2. Cxema HyMEpaLM ATOMOEB Y SJLIMACOMB] TEIUIOBEIX KOnebamuii
MOJEKy bl coepyuenus I B koudopmaiym B
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Tabauma 3

HomaEsr  CBA3EH (A) 2,2"-6uc(5-chermn-1,3,4-okcanmazoman-2) budermana
B Kompopmamm A

CB43b _Bouma, A CBsz@ ‘ Ipxm;a, A
0w—Co) 1,359(2)  C—Hys - 0,996(6) _
om—C@)y - 1,364¢2y - Cey—Cm 1,454(2) :
¢ Ninp—N@) +1:418(2) C()—C9) s 1,,44‘3(2). :
‘Na—C®) 1,286(2) . Co—Cuo 1,374‘(2) -
‘N)—Ce 1,287(2) - Cy—Caa 1,381(2) -
- Cy—C -1,399(2) Cuo—Cayy v1~,3$2(3) |
C—C) 1,402(2) - Cuo—Ho) . 0,962(D)
Cwy—Caa) 1,493(3) © ~ Cay—Ca2) ©'1,361(3)
Cp—Ca 1,375(3)  Cay—Hay 0,996(6)
C—Hp) ©0,981(6) - Can—Cu) 1,366(3)
" Ce—Cuay 1,3713) Cap—Haa) 1,04505)
C)—Hes) 0,913(6) C(_13)—C(1_4) : .. 1,386(3)
Cw—C) 1,363(3) Caz—Has) . 0,865(D
Cay—H) 1 ,002(5). Cas—Ha) 1.0,972(6)
Cs—Cs). 1 392(2)

' Ta6nmﬁa'4

Ba.nefmime Yramet Mo.nexynm 2,2'-6uc(5-gennn-1,3 4—oxcannasom—2)6mbema
B xoncbopMamm A

Yron

Yrox

@), rpam.’

Cn—0w—C®
N@—No—C@)
No)—N@—Cw)
Co—Cw—Ce)
Co—Cu—Caa)
Ce—Ci—Cra)
Ca—C—Cm)
Coy—C—H)
Ce—Co—Hwe
C—Ce—Cw)

Co—Ce—Hygy . -

C—Cpe—He)
Ca—Cu—Cs)
Ce—Cw—Hw
Co—C@—He
Cy—C5H—Ce)
Cwy—C—He)
Ce—C—HE)
Cy—Co—Cw)
C—Co—Cm
C5—Co—Cm
O0w—Cm—N@
Ow—Cmn—C)
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‘W, pan.

1041

106,9(1)

.106,1(1) -

117,101
118,0(1)
124,8(1)
121,4()
116,6(3)
121,9(3).

120,6(2)

116,04

123,4(4)
- 119,6(2)

120,2(4)
120,1(4)
121,0(2)
120,4(3)
118,6(3)
120,3(1)
124,1(1)
115,6(1)
111,8(1)
121,2¢1)

N@—Cm—Ce

. Onm—Ce—Ny

0a)—Ce)—C)
Nay—Ce)—Cw)
Ce—Co—Cuo)
Ce)—Cu—Cue
Cao—Co—Cua
Co—Cuo—Can
Cey—Cun—Hao
Can—Cpoy—H(o)

Cao—Cun—Ca2)
" Cao—Cuan—Hay |
Cay—Cap—Huy
Can—Caz—Csy
. Can—Cun—Hu)

Cu3y—Caz—H(2)
Caz—Ca3)=-H()
Can—Caa—Hu3)
Can—Cus—Has)
Co—Cuay—Ca3)
Co—Cun—Hay

Ca3—Casy—Ha4

126,9(2)
111,2(1)

119,11

129,7(1)
120,9(1)
120,2(1)
118,8(2)
120,3(2)
116,4(3)

L 123.203)

121,2(2)
118,14
120,7(4)

"118,8(2)

121,4(4)
119,8(4)
121,0¢2)
123,3(4)
115,6(4)
119,9(2)
114,8(4)
125,3(4)



Tabnuna 5

Koopaaearer aroMos (A "% 10" # SKBVBASCHTHEIE TOILIOBBIE WOIPARKH 32 % 109
2,2"-6uc(5-¢penma-1,3,4-okcafnazonnn-2)6udenrna B koudopmamma B

ATOoM x y z ‘_U(eq)
ow 7945(2) - . - 1183(2) 3583(1) 54(1)
Ne) 9639(2) 309(3) 3897(1) 62(1)
Ny 9860(2) - 1326(3) 3397(1) 63(1)
Ca) 9353(2) -+ " 3671(3) 2421(2) 54(1)
Ce) 8936(3) 4641(3) " 1961(2) 69(1)
C) 7755(4) 4791 (4 S 1824(2) 79(2)
Cwy. 6949(3) - 3979(4) ©2138(2) 70(2)
C) - 7329(3) 3009(3) 2596(2) 60(1)
Cs) 8520(3). - 2851(3) - 2732(2) SI(1)
Con . 8842(3) 1813(3) 3228(2) 491
Cey - 8510(3) 263(3) 3994(2) 48
Cp) - 7822(3) F-597(3) ¢ 4447(2) 48(1)
C(i0) 8384(3) -1420(4) 4916(2) ©65(1)
Cay 7748(4) -2262(4) ~ 5346(2) 70(2)
Caz 6556(4) -2285(4) 5311(2) 7042)
Ca3) 5990(3) ~1450(4) - 4851(2) 77(2)
Caey - 6609(3) - ~602(4) 4420(2) 64(2)
H) 9538(16) 5252(21) 1787(10) 62(7)
He) 752919) 5418(21) 1524(10) 68(7)
Hs) 6122(18) 4011 (20) 1 2051(11) 30(8)
H(s) 6728(15) 2447(19) 2843(9) 460D
H(10) 9193(19) ~1382(25) 4965(13) 56(9)
H 8163(25) -2815(29) 5691(14) 87(12)
H12) 6119(25) -2881(29) 5627(15) 98(13)
Hs) 5192(25) -1410(28) 4802(15) 89(12)

“Hay - 6274(26) -3529) 112(14)

4048(16)

Tabxuma 6

T st - CBE3eH (A)‘ 2,2'-Buc(5-benmn-1,3,4-oxcaguasomai-2) Ondennna .

.

B kxoEopManm® B

o

Cagse nm, A Cesi3b }.:[Jmﬁa,vﬁ ‘
om—Cm 1,374(4) Cs—H(s) 1,002¢18)
Ow—C) 1,371¢(3) - Ce)—Cmn 1,454(4)
N@2)—N@). - 1,419(8) Cie—C(9) 1,447(4)
N@2)—Cq) - 1,295(4) Ce—Cuo 1,373(5)
N@—Cm . 1,295(4) Co)—Cqs) 1,376(5)
Cay—C® 1,395(5) Cao—Cqay 1,379(5)
Coy—Cs) 1,387(4) Caoy—Ho) 0,922(22)
Ciy—Cna) 1,498(5) Can—Cq2) 1,353(6)
Co)—Cp) 1,366(5) Can—Hay 0,980(28)
Co—Hp) 0,981(20) C2—C3) 1,371(6)
Ce—Cw -1,363(5) Caz2y—Haqz) - 0,982(29)
Cp)—Hp) 0,889(21) Ca3y—Cpe) 1,376(6)

. Co—C) 1,376(5) Cazy—H(3) 0,911(29)
Cay—H 0,953(21) Cuay—Hqs) -0,983(30).
. C5—C6) 1,384(4) »
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TaGauma 7

BanenTtHsie Yrisl MONeKyAwl 2,2'-6mc(5-enmi-1,3,4-oxcapyaszosnwi-2)Gudena
' B xoudbopmanmr B

Yron @, Tpag. Yronx @, rpag.
Cn—O0@)—Cs®) 104,2(2) Np—CxnH—Ce) 131,1(3)
N@oy—N@)—Cw®) 107,2(2) Ow)—Ce)—N© 110,9(2)
N@)—N@u—Cm) 106,4(2) O)—C@—C) 119,4(2)
C2—C—Cs) 116,7(3) Ne)—Ce)—C9) 129,7(3)
Co—Cm—Caa) 117,5(3) Ce)—Ceo—Cao 119,7(3)
Cey—C—Cua) - 125,6(3) Ciey—Co—Ca 121,2(3)
Ca)—C—C3 122,1¢3) Cuo—C)—Caa) 119,1(3)
Cy—C—Hp) - 114,1(12) Cy—Cuo—Can 120,8(3)
Ciy—C)—H) 123,5(12) C)—Coy—H(o0) 120,0(16)
C—CE—C 120,3(3) - Cap—Cao—Ho) 119,1¢16)
Cy—C—He) 118,8(15) Cuoy—Can—Cz) 120,3(4)
Ca—Cp)—Hpm) 120,9(15) Caoy—Can—H) - 119,507 -
Cex)—Cu—Ce5) ' 119,5(3) C—Cun—Hqy) 120,247
Ce—Cw—H 124,3(13) Cay—Ca—Cas) 119,2¢4)-
C(5y—C—H(4) 116,2(13) Cun—Ca2)—H) 119,017y -
C@#)—C5—C6) 120,3(3) Ca3—C2—Hw) 121,87
Cay—Csy—Hs) 118,910) Ca—Cu3—H4 121,4(4)
Ce—C5—Hs) 120,7(10) - Ca—Caz—Hs) 123,8(18)
Cy—C)—C5) 121,1(3) Caay—Cp3)—H(z) ¢ 114,8(18) -
Cy—Ce)—Cm 122,2(3) Co—Cuao—Cqns) 119,3¢3)
C5y—C)—C) 116,7(3) Cioy—Ce9—H4) 114,317)
O)—Cm—Nw) 111,3(3) Ca3)—Cua—Hus 126,117
OW—Cmn—Cr 117,6(3)

paza IPEBHINACT AHANOIAUHYI) BeaWumHy aas kxoudopmanmm B (mMerporcs
JaHHHE O TEHACHNHMA OONee IPEANOUYTATENBHOTO (DOPMIPOBAEHS KPUCTAUIOB M3
MONEKyJl MeHee noagpesix xoHpopmepor [10]). Ha ocmosammu pesympraTtos
pacueta, a TakXe paxta HeoOpaTMMOCTH mnepexoda kKomgopMammm A B
KoH(popMammo B npwm 1MTeNsHOM KUNsiyeHwH B AOCTATOYHO BHICOKOKHIISIINX
PaCTBODHTENSX MOXET GHTP CAEIAHO 3aK/OUEHAE, YTO coequmaenme 1 obpasyerca
B MPOIECCE CHHTE3a B SHEPTETHUCCKY MEHEE BRITOQHOM (opmMe.

J st BEISICHEHMS BOSMOXKHBIX IPHYMH STOTO HE BIIONHE OOBITHOTO MOBEAEHUS
HaMmu OBUTH IPOBEACHH PACUETH C ONTHMA3ANMEH reoMeTpry Metomom AM1 Tpex
BO3MOXHBIX poTamMepos auxaopasrugpuzna 11 (A, B u B), gsiasomerocs BCXOZHBIM
B cuHTese coenmHenms . Okasamock, YTO BO BCEX KOH(OPMAIESX MOJIEKYTIA
coequienus 11 aBageTCS CymMECTRERAO HEIUIAHAPHOMN: YIJIH MEXAY ILIOCKOCTSIMA
GemsombHEIX Kozien, cocrasnsor ~80..85°, a rpymmm COCI PasBEPHYTH
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OTHOCHTEJHHO IUTOCKOCTHE KOABHA Ha ymsl no 60°. Haubomee sHepreruuecku
BHTOTHEM, 3 TAKXE HAUMEHEe OAIpHsIM oKaszancd Kordopmep ITA (ua =3,5 D,
uB =4,3 D, uc = 5,0 D), x0T pasHOCTH SHEpruil TPH NEPEXONE K APYTOMY
xouGOpPMEPY B 3TOM CAydYae HE TPEBHOIANA HECKOABKUX Kkaja/moms. Cremyer,
OIHAKO, OTMETHTh, YTO, HECMOTPY HA MAJIEE OTJWUMS B SHEPIUW PACCUUTAHHEBIX
pOTaMepoB, HA OCHOBAHUY MOJYYCHHEIX DE3yABTATOB HEMb34 HEIATH BHBON O
JIETKOCTH B3aMMHBIX mepexoqoB A — B = B, Tak Kak COOTBETCTBYIOIIHAE
SHepreTUdecKkre 0aphephl HAMY HE ONCHWBA/INCh, 4 HMCHHO — OHE MOIYT
0Ka3aThCd KOCTATOUHO 3HAUNTCHABHEIMEA. AHANW3 CXEMBI CHHTE3a COSXWHCHHS |
TIOKA3HIBAET, UTO €10 MOMEKYIa B KOH(opMammu A MOXKeT 056pa30BaThCs TONBKO
w3 xomdopmepa IIA. Heckospko Gosblmast CTepwyeckas NOCTYIHOCTH ATOMOB
XJI0pa HOCHKENHEro HO cpasHeHmio ¢ koH(opmepamu IIB m IIC moxer Owith
IOTOJHMTEABHBIM (PAKTOPOM, CHOCOOCTEYIOMAM 0ODa30BaHMIO W3 HETO IMPONYKTA
1A. ’

Takum 00pazoM, Ha OCHOBAHMM pE3YJBTATOE TPOBENCHHOTO WCCICTOBAHMS
MOXer OHTb BHABAHYTO OPEATIONOXKEHAE, UTC HPH NOIYUECHHA APOMATHYECKHX
CTEPHUECKH 3aTPYJHEHHBX OKCAAMA3O0IBHBIX CHACTEM KOH(OpMANus KOHEUHOTO
IPORYKT2 LHMKIW3AMWHA TIOJHOCTHIO OMPENENIETCS KOH(OpMAmmel MCXOTHOTO
XTOpaHIMAPHAa KapOOHOBOM KHCIOTHL, NOCKONBKY IIDH 3aMHKAHWE IIHKJIOB,
O-BAAMMOMY, HE IPOWCXOZHAT W3MEHEHUST KOHd)opManm ~ obpasyrometics
A30JIbHOM CHCTEMEL.

SKCIEPYMEHTAJIBHAS YACTb

Kpucrams! xoudopMepos coemuuenus I ans PCA nomygens! NTEpeKpUCTaILIMIAITUEL M3 OKTAHA.
IIpensapurensEOe peHTreHorpadMpoBaHre KPUCTALIOE IPOBOMi GoToMeronom B xamMepe Baticen-
Gepra PTHC-2 5 0T¢hrUibTPOBaHEOM MEIHOM uzaydeHuu. OKOHIATENLHOS OIpEFIesiCHyE NapAMETPOR
pemeTky U c6op D2HHBIX AAS pacmudpoOBKY CIPYXTYP OCYIIECTBNEHBI HA ABTOMATHTECKOM &~
THIPEXKPYKHOM zmdapax’romerpe Siemens P3/PC (4 (MoKa) =0,71073 A, rpadbutosbiii MOBOXpOMATOP,

. T=290K, 26/0-cxamposanme mpu 26 < 50°, cxopocTs cxauvposarms o1 4 7o 20°/ MUl fis kpycTaUia

xoudopMepa TA u ot 4 mo 20°/Mus mna xpuctaiiia xougopmepa 1B, uaTepean ckamuposasus 2°,
OTHOIIEHHE BpeMeny u3Mepenus QoHa xo Bpemerm msMmepenus peduiekca 0,30, 2 KOHTPONBHbBIX
pednexca uepes kaxxnsie 98 uaMepenuit orpakenusy) . IIpy nepecuyere MHTEHCUBHOCTEH B Fhkl IOTIOME-
HUE He YUMTHIBAJOCH, yuTens: dakropsl Jlopentua U monspusamuy. Jina xpucrasna xondopmepa 1A
BBENEHA IOTTPABKa Ha IKCTHUHKIMIO B BURe F¥ = F (1+0,002y P sin 26) )_l/ 4, X =0,0045(3). CrpyxTypsr
PEIIEHBI IPSMbBIM METONOM M YTOYHEH! IOIHOMATPUYHBIM METOROM HAUMEHBINUX KBAAPATOR C UCTIONS-
30BaHUEM BECORCH cxembl I/w =07 (F) B AHMZ0TPOIHOM MPUOTMKECHHI LIS HEBONOPOAHBIX aTOMOB M
HM30TPOIHOM — ISt ATOMOB Bofiopona. JJist pacmmbposm Y YTOUHCHU crpyxryp HCIOI630B3H KOMII-
smexc nporpamM SHELXTL PLUS [11].
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