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Благодаря своей разнообразной биологической актив-

ности1 производные бензотиазола постоянно привле-

кают внимание исследователей. Согласно анализу 

взаимосвязи структура–активность, существенное влия-

ние на уровень биологической активности произ-

водных бензотиазола оказывает природа заместителей 

в положениях 2, 5 и 6. Так, наличие липофильных 

фрагментов, например аминогруппы или галогена, в 

молекуле является решающим для цитотоксической 

активности.1e В этом контексте использование высоко-

электронегативной и чрезвычайно липофильной пента-

фторсульфанильной группы может быть полезно для 

разработки новых биологически активных соеди-

нений.2 По своему фармакофорному эффекту пента-

фторсульфанильная группа рассматривается как био-

изостерная замена трифторметильной группы. В част-

ности, отмечается, что соединения с пентафтор-

сульфанильным фрагментом обладают эффектив-

ностью более высокой или эквивалентной эффектив-

ности их аналогов с трифторметильной и трет-

бутильной группой, галогеном и нитрогруппой.3  

Цель настоящей работы – изучить возможности 

получения производных недавно синтезированного 

нами4 и другими исследователями5 2-(пентафтор-

сульфанил)-1,3-бензотиазола (1a) и известного ранее 

2-(трифторметил)-1,3-бензотиазола (1b)6 путем электро-

фильного нитрования либо галогенирования арома-

тического цикла (схема 1). 

Производные бензотиазола 1a,b представляют собой 

относительно новые фторированные строительные блоки. 
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Изучены реакции нитрования и галогенирования 2-(пентафторсульфанил)- и 2-(трифторметил)-1,3-бензотиазолов. Разработаны 

методы получения ранее неописанных мононитрозамещенных 1,3-бензотиазолов (4-нитро-2-(пентафторсульфанил)-1,3-бензо-

тиазола, 4-нитро-2-(трифторметил)-1,3-бензотиазола и 6-нитро-2-(пентафторсульфанил)-1,3-бензотиазола) и новый метод синтеза 

ранее известного 6-нитро-2-(трифторметил)-1,3-бензотиазола, состоящий во взаимодействии 2-(трифторметил)-1,3-бензотиазола 

с NH4NO3 в TFAA при комнатной температуре. Предлагается эффективный метод получения 2-замещенных 4,5,6,7-тетрабром-

1,3-бензотиазолов, основанный на реакции 2-замещенных 1,3-бензотиазолов с NBS в TFA–H2SO4 при комнатной температуре. 
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Химические свойства 2-(пентафторсульфанил)-1,3-бензо-

тиазола (1a) ранее не изучались. Среди превращений 

2-(трифторметил)производного 1b, не сопровождаю-

щихся изменением строения базового гетероцикла, 

описана только его кватернизация по атому азота.7 

Известные на сегодняшний день замещенные по 

бензольному циклу 2-(трифторметил)-1,3-бензотиазолы 

были получены только путем циклизации соответ-

ственно замещенных бензанилидов.8 Следует отметить 

имеющиеся в литературе данные о биологической 

активности галоген- и нитрозамещенных по бензоль-

ному циклу производных 2-алкил(арил)- и 2-амино-

(сульфанил)-1,3-бензотиазолов, для которых обнаружен 

высокий уровень противогрибковой, противомикроб-

ной, антибактериальной1c,e и противоопухолевой1d 

активности. 

Нитрование производных бензотиазола, в том числе 

и соединений с электроноакцепторным заместителем 

(Hal, COR, CN, Py) в положении 2, изучается давно.9 

B этих случаях низкая активность субстрата обуслов-

ливает использование сильного нитрующего реагента – 

смеси HNO3–H2SO4. Однако селективность замещения 

в этих условиях, например 2-хлорбензотиазола, незна-

чительна, о чем свидетельствуют достаточно противо-

речивые литературные данные.9e–g Реакция протекает 

более региоселективно при применении нитратов 

натрия или калия в кислой среде.9h Основным направ-

лением превращения является образование 6-нитро-

замещенных производных. 

Мы проверили возможность нитрования соединений 

1a,b в обоих вышеупомянутых условиях. Реакции в 

системе HNO3–H2SO4 проводили при комнатной темпе-

ратуре (метод I) и получили смеси, состоявшие, 

согласно данным спектров ЯМР 1Н и 19F, из почти 

одинаковых количеств продуктов монозамещения – 

соединений 2–5 a,b. Реакционные смеси также содер-

жали продукты последующего нитрования с общим 

содержанием, не превышавшим 15%. При использо-

вании системы NH4NO3–TFAA в тех же условиях 

(метод II) также получены смеси продуктов моно-

нитрования 2–5 a,b (схема 1). Но при этом в смесях 

отсутствовали продукты дальнейшего нитрования. 

Соотношение соединений 2–5 a,b в смесях зависит 

от природы заместителя в положении 2 и от исполь-

зованного метода нитрования. В случае пентафтор-

сульфанильного производного 1a независимо от метода 

нитрования в смесях преобладает 5-нитрозамещенный 

продукт 3а (33 и 39%), в то время как для соединения 

1b более характерно образование смесей с более 

высоким содержанием 4- и 6-нитрозамещенных про-

дуктов 4b (27 и 29%) и 2b (32 и 24%) (табл. 1). 

Изменение преимущественного направления замеще-

ния в случае сульфанилпроизводного 1а очевидно 

является следствием воздействия более электроно-

акцепторной пентафторсульфанильной группы. 

Общей тенденцией нитрования соединений 1a,b 

является образование сравнительно невысоких коли-

честв (18–21%) 7-нитрозамещенных соединений 5a,b, 

содержание которых практически не меняется от 

использованного метода. Еще одна общая закономер-

ность наблюдается при переходе от метода I к методу II: 

уменьшение содержания 4-нитропроизводных 2а,b и 

увеличение содержания 5- и 6-нитропроизводных 3 и 4 а,b. 

Полученные смеси были частично разделены мето-

дом колоночной хроматографии, что позволило выде-

лить и охарактеризовать в индивидуальном состоянии 

продукты с наименьшей и наибольшей хроматографи-

ческой подвижностью – 4- и 6-нитропроизводные 

2-замещенных бензотиазолов 2 и 4 а,b соответственно. 

Структуры соединений 2 и 4 а,b установлены по 

данным спектров ЯМР. Спектральные данные и темпе-

ратура плавления соединения 4b, полученного также 

ранее путем циклизации соответственно замещенного 

анилина,10 полностью соответствуют литературным 

данным. Структуры соединений 2 и 4 а окончательно 

подтверждены методом РСА (рис. 1, 2). 

По данным рентгеноструктурного исследования, моле-

кулы 2 и 4 а имеют сходное строение кристаллов. 

Некоторые отличия связаны с тем, что нитрогруппа в 

молекуле 2а несколько развернута по отношению к арома-

тическому циклу (торсионный угол O(2)–N(2)–C(5)–C(6) 

Cхема 1 Таблица 1. Состав смесей продуктов нитрования 

соединений 1a,b* 

Исходное 

соединение 
Метод Продукт (содержание, %) 

1a I 2a (24) 3a (33) 4a (22) 5a (21) 

1a II 2a (16) 3a (39) 4a (24) 5a (21) 

1b I 2b (32) 3b (20) 4b (27) 5b (21) 

1b II 2b (24) 3b (29) 4b (29) 5b (18) 

* Согласно данным спектров ЯМР 1Н и 19F. 

Рисунок 1. Молекулярная структура соединения 2а в пред-

ставлении атомов эллипсоидами тепловых колебаний с 50% 

вероятностью. 
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30.5(3) π), в то время как в молекуле 4а нитрогруппа 

копланарна плоскости бензольного цикла (торсионный 

угол O(1)–N(2)–C(3)–C(2) –2.6(4) π). Можно предполо-

жить, что степень сопряжения нитрогруппы с арома-

тической системой связана с особенностями ее участия 

в образовании межмолекулярных взаимодействий. В 

кристалле молекулы 2а образуют две слабые меж-

молекулярные водородные связи, в которых атом О(2) 

нитрогруппы является акцептором протона, С(4)–Н···О(2') 

(2 – x, –0.5 + y, 0.5 – z; длина связи H···O(2') 2.71 Å; 

угол C–H···O(2') 158 π) и C(2)–H···O(2') (x, 0.5 – y, 0.5 + z; 

длина связи H···O(2') 2.56 Å; угол C(2)–H···O(2') 116 π), а 

атом N(1) не участвует в межмолекулярных взаимодей-

ствиях. Молекулы 4а образуют в кристалле межмоле-

кулярные водородные связи: C(2)–H···O(1') (2 – x, –y,  

1 – z; длина связи H···O(1') 2.44 Å; угол C(2)–H···O(1') 

143 π) и C(5)–H···N(1') (–x, 1 – y, 1 – z; длина связи 

H···N(1') 2.68 Å; угол C(5)–H···N(1') 165 π). Пентафтор-

сульфанильная группа в молекуле разупорядочена по 

двум положениям (А и В) вследствие вращения вокруг 

связи C(7)–S(2) (заселенность конформеров А:В = 7:3). 

Существующие на сегодняшний день методы гало-

генирования бензотиазолов разработаны преимуще-

ственно для их производных с донорными замести-

телями в положении 2. В случае наличия σ-акцеп-

торного заместителя при атоме С-2, например 2-хлоро-

бензотиазола, применялись сравнительно более жест-

кие условия с невысоким выходом целевого продукта 

или образованием смеси продуктов неселективного 

замещения.11 

Для изучения галогенирования дезактивированных 

бензотиазолов 1a,b нами были применены различные 

условия. Так, при действии Br2 в CCl4, независимо от 

условий (при нагревании или при комнатной темпе-

ратуре, без катализатора или в присутствии катализа-

тора Fe/FeCl3), соединения 1a,b оказались инертными. 

Более эффективной оказалась реакция с N-бромсукцин-

имидом (NBS), но и в этом случае результат в значи-

тельной степени зависел от используемого раствори-

теля. Так, при проведении реакции в MeCN из реак-

ционной смеси был выделен исходный бензотиазол 1а. 

При использовании AcOH в реакционной смеси наблю-

дались следы продуктов бромирования только при дли-

тельном (8 ч) нагревании. В то же время взаимодей-

ствие бензотиазола 1а с NBS в CHF2CO2H или TFA уже 

при комнатной температуре приводит к образованию 

сложных смесей продуктов моно- и дибромирования, 

согласно данным спектров ЯМР 13C и 19F. При этом с 

уменьшением pKa использованной кислоты в получен-

ных смесях наблюдалось увеличение содержания про-

дуктов полигалогенирования. Однако попытки выде-

ления индивидуальных продуктов из полученных 

смесей путем препаративной колоночной хромато-

графии были безуспешными. 

Учитывая полученные результаты, мы провели исчер-

пывающее бромирование соединений 1a,b в более 

жестких условиях. Так, при использовании системы 

TFA–H2SO4, 2:1 и пятикратного избытка NBS при 

комнатной температуре образуются 2-замещенные 

4,5,6,7-тетрабром-1,3-бензотиазолы 6a,b с высокими 

выходами (схема 2). Строение и состав соединений 

подтверждены данными ИК и масс-спектров а также 

спектров ЯМР 13C и 19F. 

Рисунок 2. Молекулярная структура соединения 4а в пред-

ставлении атомов эллипсоидами тепловых колебаний с 50% 

вероятностью. 

Следует отметить, что перечень известных на сегод-

няшний день производных 4,5,6,7-тетрабром-1,3-бензо-

тиазола ограничен только одним примером – 4,5,6,7-

тетрабром-2-хлор-1,3-бензотиазолом, полученным с 

невысоким выходом при действии Br2 на 2-хлор-1,3-бензо-

тиазол в системе ClSO3H–SbCl3–I2.
11a Полигалогениро-

ванные и особенно полибромированные гетероарома-

тические соединения являются ключевыми прекурсо-

рами в синтезе новых материалов, в частности для 

создания различных органических электронных 

устройств.12 Производные 4,5,6,7-тетрабромбензазолов 

также являются ключевыми структурными элементами 

ряда многоцелевых противоопухолевых агентов.13 

Ввиду высокой активности соединений 1a,b в реак-

циях с NBS нами были проведены реакции с N-хлор-

сукцинимидом и N-иодсукцинимидом в тех же усло-

виях (TFA–H2SO4, 2:1). Однако, независимо от 

температурного режима и времени реакций, в реак-

ционных смесях наблюдались только следы (<15%) 

сложной смеси продуктов галогенирования. Также без-

успешными оказались попытки провести иодирование 

в системе KMnO4–H2SO4–I2 по методу, который был 

ранее успешно применен для исчерпывающего иодиро-

вания 2-хлор-1,3-бензотиазола.11c 

Таким образом, на примере реакций нитрования и 

бромирования нами изучено электрофильное арома-

тическое замещение производных бензотиазола с силь-

ными электроноакцепторными заместителями в поло-

жении 2. Реакции протекают не селективно и в жестких 

условиях. При нитровании в смеси HNO3–H2SO4 или 

NH4NO3–TFAA образуются смеси продуктов моно-

нитрования в почти равных количествах. Броми-

рование эффективно протекает при использовании NBS 

Cхема 2 
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в присутствии сильной кислоты (TFA–H2SO4, 2:1) и 

приводит к образованию 2-замещенного 4,5,6,7-тетра-

бром-1,3-бензотиазола. 

Экспериментальная часть 

ИК спектры зарегистрированы на фурье-спектро-

метре Bruker Vertex 70 в таблетках KBr. Спектры ЯМР 1H 

(376 МГц), 13C (75 или 150 МГц) и 19F (376 МГц) 

записаны на спектрометрах Varian VXR-300, Varian 

VXR-400 и Bruker Avance-500 в CDCl3, внутренние 

стандарты – остаточные сигналы растворителя (7.26 м. д. 

для ядер 1Н, 77.2 м. д. для ядер 13C), внешний стандарт – 

C6F6 (–161.2 м. д. для ядер 19F относительно CFCl3). 

Масс-спектры записаны на приборе Hewlett-Packard 

5890/5972 (ионизация ЭУ, 70 эВ). Данные элементного 

анализа получены методами экспресс-гравиметрии (C, 

H), методом сожжения по Шенигеру (S) и методом 

Дюма–Прегля (N). Температуры плавления определены 

в пирексовых капиллярах на приборе Тиле и не 

исправлены. 

Исходные 2-(пентафторсульфанил)-1,3-бензотиазол 

(1а) и 2-(трифторметил)-1,3-бензотиазол (1b) получены 

по известным методикам.4,6   

Синтез нитропроизводных 2-замещенных 1,3-бензо-

тиазолов 2–5 а,b (общая методика). Метод I. К интен-

сивно перемешиваемому раствору 3.45 ммоль 1,3-бензо-

тиазола 1a,b в 13 мл концентрированной H2SO4 при 0°С 

по каплям добавляют 3.7 мл концентрированной HNO3 

(d 1.51 г/см3). Смесь перемешивают при комнатной 

температуре в течение 15 ч, затем выливают на 20 г 

льда и экстрагируют CH2Cl2 (4 × 30 мл). Органический 

слой промывают 60 мл насыщенного раствора NaHCO3, 

насыщенным раствором NaCl, сушат над Na2SO4 и 

концентрируют при пониженном давлении. Смесь 

разделяют методом колоночной хроматографии (SiO2, 

элюент гексан–EtOAc, 3:1). 

Метод II. К раствору 3.45 ммоль 1,3-бензотиазола 

1a,b в 8 мл TFAA добавляют 0.55 г (6.9 ммоль) 

NH4NO3. Смесь перемешивают при комнатной темпе-

ратуре в течение 18 ч, выливают на 10 г льда и экстра-

гируют CH2Cl2 (4 × 20 мл). Органический слой промы-

вают 40 мл насыщенного раствора NaHCO3, насыщен-

ным раствором NaCl, сушат над Na2SO4 и концен-

трируют при пониженном давлении. Смесь разделяют 

методом колоночной хроматографии (SiO2, элюент 

гексан–EtOAc, 3:1). 

4-Нитро-2-(пентафторсульфанил)-1,3-бензотиазол 

(2a). Выход 0.22 г (21%, метод I), 0.16 г (15%, метод II), 

бесцветные кристаллы, т. пл. 106–107°С, Rf 0.17 (гексан–

EtOAc, 3:1). ИК спектр, ν, см–1: 3082, 1522 (NO2 ас.), 

1486, 1354 (NO2 с.), 1056 (C–S), 859, 812, 744, 673, 610. 

Спектр ЯМР 1Н, δ, м. д. (J, Гц): 7.76 (1Н, т, 3J = 8.0, 

H-6); 8.26 (1Н, д. д, 3J = 8.0, 4J = 1.2, H-7); 8.33 (1Н, д. д, 
3J = 8.0, 4J = 1.2, H-5). Спектр ЯМР 13C (75 МГц), δ, м. д. 

(J, Гц): 124.0; 127.6; 128.0; 138.2; 141.0; 144.0; 173.3 

(кв, 2JCF = 28.9, C-2). Спектр ЯМР 19F, δ, м. д. (J, Гц): 

62.7 (4F, д, 2JFF = 152.2, SF экв.); 72.3 (1F, кв, 2JFF = 152.2, 

SF акс.). Масс-спектр, m/z (Iотн, %): 306 [M]+ (28), 276 

(13), 133 (75), 89 (35). Найдено, %: C 27.31; H 0.78; 

N 9.01; S 21.05. C7H3F5N2O2S2. Вычислено, %: C 27.46; 

H 0.99; N 9.15; S 20.94. 

4-Нитро-2-(трифторметил)-1,3-бензотиазол (2b). 

Выход 0.15 г (18%, метод II), бесцветные кристаллы, 

т. пл. 87°C, Rf 0.21 (гексан–EtOAc, 3:1). ИК спектр, ν, см–1: 

3082, 1530 (NO2 ас.), 1349 (NO2 с.), 1292, 1161, 1024, 

893, 810, 746. Спектр ЯМР 1Н, δ, м. д. (J, Гц): 7.75 (1H, 

т, 3J = 8.0, H-6); 8.32 (1H, т, 3J = 8.0, H-7); 8.33 (1H, т, 
3J = 8.0, H-5). Спектр ЯМР 13C (150 МГц), δ, м. д. (J, Гц): 

119.4 (к, 1JCF = 274.2, CF3); 123.9; 127.4; 128.0; 138.2; 

143.9; 144.2; 159.7 (к, 2JCF = 41.2, C-2). Спектр ЯМР 19F, 

δ, м. д.: –61.55 (3F, с, CF3). Масс-спектр, m/z (Iотн, %): 

248 [M]+ (58), 217 (75), 133 (63), 63 (75). Найдено, %: 

C 38.53; H 1.07; N 11.15; S 13.02. C8H3F3N2O2S. Вычис-

лено, %: C 38.72; H 1.22; N 11.29; S 12.92. 

6-Нитро-2-(пентафторсульфанил)-1,3-бензотиазол 

(4a). Выход 0.23 г (22%, метод II), бесцветные крис-

таллы, т. пл. 100°C, Rf 0.54 (гексан–EtOAc, 3:1). ИК 

спектр, ν, см–1: 3112, 1602, 1571 (NO2 aс.), 1347 (NO2
 с.), 

1329, 1033 (C–S), 902, 848, 813, 605. Спектр ЯМР 1Н, 

δ, м. д. (J, Гц): 8.33 (1H, д, 3J = 9.0, H-4); 8.50 (1H, д. д, 
3J = 9.0, 4J = 2.4, H-5); 8.92 (1H, д, 4J = 2.4, H-7). Спектр 

ЯМР 13C (75 МГц), δ, м. д. (J, Гц): 118.7; 122.9; 126.3; 

135.7; 147.0; 152.4; 174.7 (кв, 2JCF = 28.4, C-2). Спектр 

ЯМР 19F, δ, м. д. (J, Гц): 62.3 (4F, д, 2JFF = 153.4,  

SF экв.); 72.4 (1F, кв, 2JFF = 153.4, SF акс.). Масс-

спектр, m/z (Iотн, %): 306 [M]+ (35), 168 (13), 133 (75), 69 

(25). Найдено, %: C 27.39; H 0.81; N 8.95; S 21.16. 

C7H3F5N2O2S2. Вычислено, %: C 27.46; H 0.99; N 9.15; 

S 20.94. 

6-Нитро-2-(трифторметил)-1,3-бензотиазол (4b). 

Выход 0.17 г (20%, метод II), т. пл. 98°C (т. пл. 97.9°C10a), 

Rf 0.58 (гексан–EtOAc, 3:1). 

Синтез 2-замещенных 4,5,6,7-тетрабром-1,3-бензо-

тиазолов 6а,b (общая методика). В смеси 6 мл TFA и 

3 мл концентрированной H2SO4 растворяют 0.77 ммоль 

бензотиазола 1a,b. К смеси при энергичном переме-

шивании порциями добавляют 0.69 г (3.85 ммоль) NBS 

и выдерживают при комнатной температуре в течение 

3 сут. Выпавший осадок отфильтровывают и пере-

кристаллизовывают из АсОН.  

4,5,6,7-Тетрабром-2-(пентафторсульфанил)-1,3-бензо-

тиазол (6a). Выход 0.33 г (75%), бесцветные кристаллы, 

т. пл. 180°C (с разл.). ИК спектр, ν, см–1: 1415, 1097, 

1049 (C–S), 896, 852 (C–Br), 813, 604. Спектр ЯМР 13C 

(75 МГц), δ, м. д. (J, Гц): 115.6; 122.5; 128.3; 128.5; 

138.5; 146.1; 171.4 (кв, 2JCF = 28.4, C-2). Спектр ЯМР 19F, 

δ, м. д. (J, Гц): 62.7 (4F, д, 2JFF = 151.7, SF экв.); 72.2 

(1F, кв, 2JFF = 151.7, SF акс.). Масс-спектр, m/z (Iотн, %): 

578 [M+2]+ (40), 576 [M]+ (51), 574 [M–2]+ (36), 370 

(34), 210 (36), 130 (75), 86 (65). Найдено, %: C 14.39; 

N 2.35; S 11.16. C7Br4F5NS2. Вычислено, %: C 14.58; 

N 2.43; S 11.12. 

4,5,6,7-Тетрабром-2-(трифторметил)-1,3-бензотиазол 
(6b). Выход 0.36 г (89%), бесцветные кристаллы, т. пл. 

145°C. ИК спектр, ν, см–1: 1552, 1368, 1299, 1152, 1024, 

749 (C–Br). Спектр ЯМР 13C (150 МГц), δ, м. д. (J, Гц): 

116.1; 119.2 (к, 1JCF = 274.7, CF3); 122.1; 127.9; 128.4; 

138.5; 149.2; 157.9 (к, 2JCF = 42.2, C-2). Спектр ЯМР 19F, 
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δ, м. д.: –61.8 (3F, с, CF3). Масс-спектр, m/z (Iотн, %): 

520 [M+2]+ (53), 518 [M]+ (76), 516 [M–2]+ (50), 370 

(29), 182 (29), 130 (25), 104 (45), 69 (41). Найдено, %: 

C 18.47; N 2.65; S 6.26. C8Br4F3NS. Вычислено, %: 

C 18.52; N 2.70; S 6.18. 

Рентгеноструктурное исследование соединений 2а и 
4а проведено при 293°С на дифрактометре Bruker 

APEX II (MoKα-излучение, ССD-детектор, графитовый 

монохроматор, метод ω-сканирования, 2θмакс 50°). Струк-

туры расшифрованы прямым методом, используя 

комплекс программ SHELXTL.14 Положения атомов 

водорода выявлены из разностного синтеза электрон-

ной плотности и уточнены по модели ''наездник'' с  

Uизо = 1.2Uэкв неводородного атома, связанного с данным 

водородным. 

Соединение 2a. Кристаллы моноклинные; C7H3F5N2O2S2; 

a 14.9727(5), b 4.9772(2), c 14.1219(5) Å; β 96.657(2)°; 

V 1045.30(7) Å3; Mr 306.23; Z 4; пространственная группа 

P21/c; dвыч 1.946 г/см3; µ(MoKα) 0.577 мм–1; F(000) 608. 

Всего собрано 13919 отражений (1836 независимых, 

Rint 0.020). Структура уточнена по F2 полноматричным 

МНК в анизотропном приближении для неводородных 

атомов до wR2 0.084 по 1836 отражениям (R1 0.033 по 

1607 отражениям с F > 4σ(F), S 1.049). 

Соединение 4a. Кристаллы триклинные; C7H3F5N2O2S2; 

a 5.7923(10), b 8.5403(15), c 11.2327(18) Å; α 70.350(9), 

β 85.713(10), γ 84.538(11)°; V 520.38(16) Å3; Mr 306.23; 

Z 2; пространственная группа P1‾‾; dвыч 1.954 г/см3;  

μ(MoKα) 0.580 мм–1; F(000) 304. Всего собрано 7045 

отражений (1831 независимое, Rint 0.054). При уточне-

нии структуры налагались ограничения на длины 

связей S–F в разупорядоченном фрагменте (1.56 Å). 

Структура уточнена по F2 полноматричным МНК в 

анизотропном приближении для неводородных атомов 

до wR2 0.120 по 1831 отражению (R1 0.042 по 1364 

отражениям с F > 4σ(F), S 1.062). 

Полный набор рентгеноструктурных данных депо-

нирован в Кембриджском банке структурных данных 

(депоненты CCDC 2232199 (соединение 2a) и CCDC 

2232198 (соединение 4a)). 

 

Файл сопроводительных материалов, содержащий 

спектры ЯМР 1H, 13C и 19F, а также масс-спектры 

соединений 2a,b, 4a и 6a,b, доступен на сайте журнала 

http://hgs.osi.lv. 
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