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������������ ��������������� ���!��!�� "����!�����#� ��"$����� 1:1 $���#������  
� %�"�����!�&�����%�". 
��������#���������� %���'�: C8H12O4S, M = 204,24, �����"� 
��"(�������, $�. #�. Pna21, $���"���' )��"�������* ���*��: a = 10,9620(4), 
b = 10,9542(4), c = 8,0561(3) Å, V = 967,38(6) Å3, Z = 4, d�'� = 1,402 #/�"3, R1 = 0,0216, 
T = 150 K. �����!�' �(<�%����' � �!$��"����!����'* ����"(�& $����%����" ��%�-
��%�'> ���?�* O—H�O � C—H��. 
 
� � ! " � � # �  � � � � �: $���#����� (1,2,3-�������(��?��), %�"�����!�&�����%, ���!�-
�!��, "�����������, "����!����'* ��"$����, "�A"����!������ �?��"�%�*�����, ��%�-
��%��� ���?&.  

 

������ ��(��� �������� $��%��A����" ����> �����%�����* ��"$������, �(��?�����'> ��-
��(��?���"� � %�"�����!�&�����%�" (����) [ 1—3 ]. ����� ��"� �����%����' �����������-
���� ���!��!�' "����!����'> ��"$������ %�#�%������(��?���� #�%��>����� ("���-�?�"��)  
� $�������>��� (����-�?�"��) � ���� �������� 1:1 � 2:1 � ��"$����� 1:1 �����#�BD��� 
(1,3,5-�������(��?���) � ���� � �!$��"����!�����* ��>�����!��*, ���������* �� ��%���%-
�'> ���?�> D—H�A (D = O, C; A = O, �). 
�������'* �(<��� �����%������ — ��"$���� $���-
#������ (IJ) (1,2,3-�������(��?���) � ���� (I). L 
�"(��%A���* (�?� ���!��!��'> %���'> 
[ 4 ] ��%��A���� �����"�D�� � ��������������* ���!��!�� IJ $�� 123 K � �#� �������'> ��"-
$������ (����� 10 ��'���), �%���� ���!����!B� %���'� � �������� ��"$����� � ����. 

M��& ��(��' — �$��%������ "���%�" ��� ��������������* ���!��!�' I. 

$���
���

��	�
�� %���� 

��� "������������� $����%�� �� ����"��������" ���'��>��!A��" %�������"���� 
Bruker-Nonius X8 APEX, ����T����" %�!>����%�����'" CCD-%��������", $�� ��"$����!�� 
150 K $� ����%�����* "���%��� (MoK�-�?�!�����, #�������'* "���>��"����, �-���������-
���). I�#��T���� !����� )"$��������, �$�����& �� ������������� )����������'> ���������, 
� $�"�T&B $��#��""' SADABS [ 5 ]. ���!��!�� ������������ $��"'" "���%�" � !������� 
$����"������'" ��
 � ���?����$��-�?����$��" (%�� ���"�� H) $��(��A���� $� ��"$����! 
$��#��"" SHELXTL [ 5 ]. ���"' H ������?����' �? ��?�����'> �����?�� Y!�&�. ������'� 
���������#���������� >������������� ���%������ I, %����� )��$���"����, � ���A� $���"���' 
�$��%������ � !�������� ���!��!�' $����%��' � ��(�. 1. ����' ���?�* � �������'� !#�' �� 
���#"����> ���!��!�' I $����%��' � ��(�. 2 � 3.  

����'� $� ���!��!�� I %�$��������' � [ 4 ] (CCDC 798707), ���(>�%�"'� ���%���� "�A�� 
$��!���& $� �%���! http://www.ccdc.cam.ac.uk/products/csd/request/. 
                                                                 
©  I�������� 	.�., �"����D�� �.�., 2012  
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	 � ( � � D �  1  

$�	���������#	����	� %���&�, ��������	��	�	 '��"��	����� 	 "�������& �������	!  
%�! ��������& [C6H3(OH)3][(CH3)2SO] 

\�!���-���"!��  C8H12O4S  
�����!����'* ��� 204,24 
	�"$����!��, K 150(2) 
����� ����', Å 0,71073 

�������������� ���#����  ��"(������� 
I��������������� #�!$$�  Pna21 
I���"���' )��"�������* ���*��, a, b, c, Å 10,9620(4), 10,9542(4), 8,0561(3) 
�(<�", Å3 967,38(6) 
Z  4 
dx, #/�"3 1,402 

�)���D���� $�#��T����, ""–1 0,315 
F (000) 432 
��?"��' ���������, "" 0,18�0,16�0,04 
�(����& �(��� %���'> $� �, #��%. 2,63—26,38 
��������' ��%����� ����A���* –13 � h � 13, –13 � k � 13, –7 � l � 10 
I������ �(��� %���'> $� �, % 99,7 
�?"����. / ��?����. ��������� 6563 / 1876 [R(int) = 0,0206] 
N ��������� � I > 2�(I ) 1792 
N !��������>�� $���"����� 166 
I��$!������ 0,9455—0,9875 
����% !�������� I����"������'* �� ������ F 2 
��(�������& !�������� $� F 2 0,736 
`���B�����&�'* R-������ [I > 2�(I )] R1 = 0,0213,  wR2 = 0,0232 
R-������ ($� ���"! "�����!) R1 = 0,0586,  wR2 = 0,0600 
��������'� $��� �� ��?����. �����?�, � 	Å–3 0,18 � –0,13  
��"�� %�$�?��� CCDC 798707 

 
	 � ( � � D �  3  

�������&� ���& 
, #��%. � ��������� ��������&  
[C6H3(OH)3][(CH3)2SO] 

�#�� 
 �#�� 
 

O(1)—C(1)—C(2) 115,55(13) C(2)—C(3)—C(4) 120,09(13) 
O(1)—C(1)—C(6) 123,75(13) C(3)—C(4)—C(5) 119,69(12) 
C(2)—C(1)—C(6) 120,69(12) C(4)—C(5)—C(6) 120,84(13) 
O(2)—C(2)—C(1) 118,12(11) C(1)—C(6)—C(5) 119,36(13) 
O(2)—C(2)—C(3) 122,46(13) O(4)—S(1)—C(7) 105,07(9) 
C(1)—C(2)—C(3) 119,34(13) O(4)—S(1)—C(8) 106,17(9) 
O(3)—C(3)—C(2) 116,18(13) C(7)—S(1)—C(8) 98,54(10) 
O(3)—C(3)—C(4) 123,73(12)   

 
 
 
 
 

	 � ( � � D �  2  

(�	�& ��!)�� d, Å � ���������  
[C6H3(OH)3][(CH3)2SO] 

���?& d 

O(1)—C(1) 1,3719(16) 
O(2)—C(2) 1,3685(18) 
O(3)—C(3) 1,3644(17) 
C(1)—C(2) 1,397(2) 
C(1)—C(6) 1,386(2) 
C(2)—C(3) 1,396(2) 
C(3)—C(4) 1,391(2) 
C(4)—C(5) 1,388(2) 
C(5)—C(6) 1,387(2) 
S(1)—O(4) 1,5203(12) 
S(1)—C(7) 1,7860(19) 
S(1)—C(8) 1,7855(18) 
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� $���#������" ���� �(��?!�� ��"$���� ������� IJ:���� = 1:1 (I), � ����" A� ��%��-
A����" ����, ��� � ��"$����� 1:1 #�%��>����� ("���-%�#�%�����(��?���) � ���� [ 1 ].  
L ������� �� ����� �����%�����'> ��"$������ ����(��?���� � ����, ��"$���� I ���������-
?!���� � �D��������* $��������������* #�!$$� Pna21. 

I� %���'" ���, ��������������� ���!��!�� ���%������ I $�������� �? "����!� IJ  
� ���� �� ���"� ���"�"� � �(T�> $�?�D��>. ���""�������� ����& )��"�������* ���*�� ��-
%��A�� $� �%��* "����!�� IJ � ����. �> �������� � �!"���D��* ���"�� $���?��� �� ���. 1.  

J��"����� "����!� IJ � ���%������ I �('����. ����' ���?�* O—C, C—C � !#�' OCC, 
CCC ��>�%���� � ���������> 1,364(2)—1,372(2), 1,386(2)—1,397(2) Å � 115,55(13)—123,75(13)�, 
119,34(13)—120,84(13)�, ���%��� ?������� ����' 1,368(2) � 1,391(2) Å, 119,97(13) � 120,00(13)�. 
�#�� OCC � !������" ���"�� O(n) (n = 1�3) !������� �� ������', � �����!B �������� ���" H 
#�%������&��* #�!$$', ����%����� �����������* H�H � H�C; �"�A�'* !#�� OCC, ��$�����, 
!"��&���, ��?��D� ���������� 8,20, 4,34 � 7,55� ��������������. �!T��������* ��?��D' !#��� 
�� ���"�> !#����%�, ���?���'> � #�%������&�'"� #�!$$�"�, � �� �����&�'> �� ��(�B%�����, 
$���'� ��>�%���� � ��������� 119,33—120,69�, ����'� — � ��������� 119,36—120,84� �� ���%-
��"� ?�������"� 120,04 � 119,96� ��������������, � ��?��D�* "�A%! ��"�, ��������BT�* ���-
#� 0,08�. 

���"' O � C "����!�' IJ ���������� ��"$������', c��%�����%�������� ���������� 
$�������� ����� 0,011 Å. ���"' ��%���%� H(n) (n = 1�3) #�!$$ OH �������B��� �� �'��!��-
?���'> ���%�����%������'> $��������* �� 0,313, 0,378, 0,081 Å. j�� ����������!�� %�!#����'" 
!#��" 24,6, –36,6 � –6,1� "�A%! $��������"� O(1)C(1)H(1), O(2)C(2)H(2), O(3)C(3)H(3) � $���-
����&B, $��>�%�T�* ����? ���"' O � C "����!�' IJ. 

L "����!�� IJ ��(�B%����� ��!���"����!������ ��"$������ (��!������#� �?��"�%�*��-
��� O—H�O: ���" O(2) �%��* �? #�!$$ OH �'��!$��� ��� %����, �(��?!� ��!���"����!���-
�!B ��%���%�!B ���?& (L�L�) � ���"�" �������%� O(3) %�!#�* #�!$$' OH. I���"���' L�L� 
���%!BT��: O(2)�O(3) 2,734, O(2)—H(2) 0,72, H(2)�O(3) 2,49 Å, O(2)—H(2)�O(3) 103�. I��-
��%���!B �������! L�L�, ��#����� [ 6 ], "�A�� �>��������?����& ��� ���%�BB. � ���"� O(1) 
���" ��%���%� �������� � %�!#!B ������!, ��� $��$�����!�� �(��?�����B �T� �%��* L�L�  
� "����!�� IJ. 

��"���", ��� � ���!��!�� ��>�%��#� IJ II ���A� �%�� ��?�����"�� "����!�� [ 7 ]. f� #��-
"���������� >������������� �����': %���' ���?�* O—C, C—C � !#�' OCC, CCC ��>�%����  
� ���������> 1,38(1)—1,40(1), 1,39(1)—1,40(1) Å � 115,8(4)—123,5(4)�, 118,0(4)—122,0(4)�, 
���%��� ?������� ����' 1,39(1) � 1,39(1) Å, 119,7(4) � 120,0(4)�. �#�� OCC � !������" ���"�� 
O(7), O(8) � O(9) !������� �� ������', � �����!B �������� ���" H #�%������&��* #�!$$'; 
�"�A�'* !#�� OCC, ��$�����, !"��&���, ��?��D� ���������� 3,1, 5,0 � 7,7� ��������������. 
`�"����* %�������D��D�� !#��� �� ���"�> !#����%�, ���?���'> � #�%������&�'"� #�!$$�"�, 
� �� �����&�'> �� ��(�B%�����; $���'� ��>�%���� � ��������� 119,8—121,2�, ����'� — � ��-
������� 118,0—122,0� �� ���%��"� ?�������"� 120,6 � 119,4� ��������������, � ��?��D�* "�A-
%! ��"�, ��������BT�* 1,2�, ��� !���%'������ � 3�.  

L ������� �� I, � "����!�� IJ � II ��(�B%�B��� %�� L�L�. L�!���"����!����'� ��"$�-
����' (��!������#� �?��"�%�*����� O—H�O � !������" ���"�� O(7) � O(8) >��������?!B���  
 

��������"� O(7)—H(13)�O(8) 2,747(8), O(8)—
H(14)�O(9) 2,745(8) Å, �����'�, ��#����� [ 6 ], "�A�� 
�>��������?����& ��� ���%���. �%������� %��� L�L� 
� II $� ��������B � I �� $���'���� 2�. ���" O(9) �� 
�(��?!�� L�L�. 
 

�	�. 1. �������� "����!� � ���!��!�� I � �!"���D��* ���- 
          "��. 	�$���'� )���$���%' � ����������&B 50 % 
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�	�. 2. �$������ "����!� � ��������� ��"$����� I. I����D�� �%��& ��$�������* [100] (�) � [010] (�), ��%  
                                 �%��& [001] (�). L�%���%�'� ���?� $���?��' ����>��'"� �����"� 

 

��"� ��#�, � ���!��!�� II ��(�B%�B��� �T� ��� "�A"����!����'� ��%���%�'� ���?� 

(��L�) � !������" ���"�� �������%� ���> ���> #�%������&�'> #�!$$ � %����"� ���?�* O(9)—
H(15)�O(7)
 2,710(8), O(9)�H(14)—O(8)� 2,754, O(7)—H(13)�O(8)


 2,847(8) Å, $����" $�� 
�(��?������ ��L� ���"' O(7) � O(8), �'��!$�� ��� %����', ��!T������B� (��!������� 
�?��"�%�*����� � ��?�'"� ����%��"� "����!��"� IJ, � ���" O(9) �'��!$��� �%�� ��? ��� %�-
��� � ���"�" O(7)
 �%��* ����%��* "����!�' IJ, %�!#�* ��? — ��� ��D�$��� ��%���%��* ���?� 
�� O(8)� �����* ����%��* "����!�' IJ. L������' $���'> %�!> ��L�, ��#����� [ 6 ], "�A�� 
������� � ���%��", $����%�BB — � ���('" ��%���%�'" ���?�". 

L I %���' ���?�* S—C � !#�' CSO "����!�' ���� ��"��#� !"��&���' (�� �0,02 Å � �� 
�1,1�), � %���� %��*��* ���?� S=O � !#�� CSC ��"��#� !�������' (�� �0,04 Å � �� �2,1�) $� 
��������B � #��"���������"� >�������������"� ��������������#� ���� [ 8 ]. ��� �������-
��� ����� A�, ��� � ��"$����� 1:1 ���� � #�%��>�����" [ 1 ], � ��>�%���� � ���%!BT�> �����-
����>: S—C 1,785(2)—1,786(2) Å (���%�. 1,786 Å), !#�� CSO 105,07(9)—106,17(9)� (���%�. 
105,62(9)�), S=O 1,520(1) Å, !#�� CSC 98,5(1)�. 

�$������ "����!� ���!��!�' I $���?��� �� ���. 2. 
L ������� �� II, "����!�' IJ � I ���?��' %�!# � %�!#�" ��L� ��� ��$����%�������, ���  

� (��#�%��� "��������* �!��D�� "����!� ���� (���. 3, a). ��$����%�������� ���?& IJ � I 
%�!# � %�!#�" � �(��?������" ��L� ��!T���������� (��#�%��� %������* �!��D�� ���&�� 
���"� �������%� O(3) �%��* #�%������&��* #�!$$'. I���"���' ��L� ���%!BT��: 
O(3)�O(1) (1/2+x, 1/2–y, z) 2,830, O(3)—H(3) 0,79, H(3)�O(1) 2,15 Å, O(3)—H(3)�O(1) 145�; 
O(3)�O(2) (x+1/2, –y+1/2, z) 2,916, O(3)—H(3) 0,79, H(3)�O(2) 2,26 Å, O(3)—H(3)�O(2) 141�. 
I�� �(��?������ ��L� ���" O(3) ��!T�������� ����" �(��?�" (��!������� �?��"�%�*����� 
� ����%��* "����!��* IJ � �(��?������" %�!> ���('> ��%���%�'> ���?�*. L��B����� A�  
� �'��!��?���'� ��L� ���"�� O(1) � O(2) ��>�%��* "����!�' � ���"�" O(3) �����* ����%-
��* "����!�' IJ, !��A���'> $� ��$! �#����� � #������, $����%�� � �(��?�����B ?�#?�#��(-
��?�'> D�$�* "����!� IJ, �'���!�'> �%��& ��$�������� [100]. L����� ����%��� "����!�� ���-
?'������ �������D����� �%�������* $����* ����%��* "����!��. 

L ��L� � "����!��"� ���� ?�%�*�������' ���"' �������%� O(1) � O(2) %�!> #�%��-
����&�'> #�!$$. �A� !$�"��!�'* �'�� ���" �(2) #�!$$' OH "����!�' IJ �'��!$��� ��� %�-
���, �(��?!�, ���"� L�L�, �T� � ���%�BB ��L� O—H�O � ���"�" �������%� ����%��* "�-
���!�' ����. ���" O(1) ���A� �(��?!�� ���%�BB ��L� � %�!#�* "����!��* ����. I���- 
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�	�. 3. Y��#"���' ���!��!�' ��"$����� I, ���B�����!BT�� �?��"�%�*����� O—H�O, $����%�T��  
          � �(��?�����B ?�#?�#��(��?�'> D�$�* � ��$�������� [100] (�), � �?��"�%�*����� C—H�� (�) 

 
"���' ��L� ���%!BT��: O(2)�O(4) (1/2–x, 1/2+y, –1/2+z) 2,687, O(2)—H(2) 0,72, H(2)�O(4) 
1,98 Å, O(2)—H(2)�O(4) 166�; O(1)�O(4) (x, y, –1+z) 2,650, O(1)—H(1) 0,85, H(1)�O(4) 1,81 Å, 
O(1)—H(1)�O(4) 172�.  

���"' O(1)
, O(2)
, O(4) ��A�� � �%��* $��������, �%���� ���"' H(1
) � H(2�) �'>�%�� �? 
��� (�� 0,077 � 0,117 Å), $����" $� ��?�'� ������', �!""� �������'> !#��� S(1)O(4)H(n) (n = 1, 
2) ����� 357,3�. 

����*������� ���!��!�' "����!�����#� ��"$����� I �$���(���!�� %�$�������&��� �?��"�-
%�*����� �%��* �? Me-#�!$$ "����!�' ���� � D������%�" (��?��&��#� ���&D� "����!�' IJ 
��$� C—H�� � $���"����"�: C(8)�� (–1/2+x, 1/2–y, 1+z) 3,846, C(8)—H(8B) 0,97, H�� 2,90 Å, 
C—H��(1) 165� (�". ���. 3, �).  

*'*��' 

I����%����� �����%������ $���?���, ��� $���#����� �(��?!�� � %�"�����!�&�����%�" 
��"$���� �� ���>��"�����* 1:1 (I), ���������?!BT�*�� � �D��������* $��������������* #�!$-
$�. ���!��!�� I �"��� �!$��"����!����!B ��>�����!�! 3D ��$�, $��������!B �� ��%���%�'> 
���?�> O—H�O � C—H��. L ���!��!�� I ��%���%�'� ���?� "�A�� $�%��?%����& �� ���%!B-
T�� ����#����: %�� ��"'� �������� ��L� O—H�O %����* 2,650 � 2,687 Å "�A%! %�!"� #�%-
������&�'"� #�!$$�"� IJ � ���"�" �������%� ����; �%�� ���%��� L�L� O—H�O %����* 
2,734 Å "�A%! �%��* #�!$$�* OH "����!�' IJ � ����%��" ���"�" �������%� ��* A� "����!�' 
IJ. 
��"� ��#�, ��(�B%�B��� %�� ���('� ��L� ((��!������� ��"$������) O—H�O %����* 
2,830 � 2,916 Å "�A%! ���"�" �������%� ����&�* #�!$$' OH "����!� IJ � ���"�"� �������%� 
����%��* "����!�' IJ, � ���A� �?��"�%�*����� �%��* �? %�!> Me-#�!$$ "����!�' ����  
� D������%�" (��?��&��#� ���&D� "����!�' IJ ��$� C—H�� � ��������" H(8B)�� 2,90 Å.  
L ������� �� I, �!$��"����!������ ��>�����!�� II �������� �� %�!> ���%��> ��L� O—H�O 
%����* 2,710 � 2,754 Å � �%��* ���(�* %����* 2,847 Å, � %�� ���%��� L�L� O—H�O � II 
%������, ��" � I, � ����' 2,745 � 2,747 Å. ���!��!�� I �"��� "��&�!B $�������& (1,402 #/�"3), 
��" ���!��!�� IJ II, %�� ������* ��������� ?������� ���������� 1,527 #/�"3 (123 K). ���!��!�� 
I �!T�������� ���������� �� ������* %�� ��"$����� �����#����* ���>��"����� $�� ?�"��� $�-
��#������ �� �����#�BD�� [ 3 ].  
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