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������� ��� ����������� ������������ � ���������!����� ��������� "��#���-3-
�����#�������: 3-$�������"��#���-3-�����#������ � �$� $������, ���% "������#�&% 
����#���'�( 3-$�������"��#���-3-)���#������ � 3-$�������"��#���-3-�*�"��"��-
#������. + ���������% �����*����� ��"������������&( ������ �—�…�=�, "������-
/�(, ����� ���������$������, � �0��*�����6 ������������*���&% '�"�!�� 1

1C (6) (��"-
������������&� 1D �����&). ��$����� DFT/M06-2X/TZV ���!����, )���$�� �*������(-
����� ������������*���&% "�� ������� ��*������� � )��� ����, !�� ��B�� �0C�����G 
��"�������G�&�� �*������(������� �=�…�, �…� � �—F…�. 
 
DOI: 10.15372/JSC20160422 
 
� � $ % & � � &  ' � � � �: 3-$�������-"��#���-3-�����#�����&, ����$������������&( 
�����*, ��B����������&� �*������(�����, ��������-%���!����� ���!��&, ��"������-
�������� ��%��������, "������#&. 
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+�������&� ���*� K����� ���"���������& � %����, 0����$��, ��B������ ���������� 
[ 1—3 ]. L�� )��� � ���������% ���������( "���������� K�����( �"���� ��*��!�&% �������-
�&% ���*�(, )���$�� �����&% ��B�� � ��������� �� 0,25 �� 40 ����/���G [ 4 ]. + ��0��� ��*����-
B� ��� ��% 0&� "�����B�� 0���� K�����( ������ ���������&� ����&� [ 5 ]. �*������, !�� *�-
���� ������ �������� �� #��� ��B�� ��/�������� �����G ���(���� ���������(, �����G �� 
������- � ��B����������&� �*������(����� [ 6 ]. N��G6 �����( ��0��& �������� �*�!���� ��-
���������( ��������& � ��"�������������( ��%�������& "��#���-3-�����#�������: 3-$����-
���"��#���-3-�����#������ (1) � �$� $������ (1�), ���% "������#�&% ����#���'�( 3-$����-
���"��#���-3-)���#������ (2) � 3-$�������"��#���-3-�*�"��"��#������ (3).  

 

 
 

+ 
��0���B���( 0�*� ���������&% ����&% (
P��) [ 7 ] �����B���� ��#����'�� � ���-
������!����( ��������� 0���� ���%��� ���������(, �����B�/�% #������&( #��$����. L�� 
)��� ������� �������G, !�� ����� )��% ���������( ���G�� ��� ���6� ����& #���� � 0��*��G-
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��� '���� [ 8—10 ]. ������� ���B�, !�� 
P�� �����B�� 18 "���*����&% 3-$�������#������, 
����� �����&% ���G�� 3-���#��������-3-$�������#����� [ 11 ] ���6!��� ����& #����. 

(���
���

��	)
�� *���) 

�������	� 
�����	
������ 
���	���	� 1—3 

��&+�!&!�& 1. ������������& ���������� 1, �����*��������$� � ��0��� [ 12 ], "���!��� 
"�� ��������� ��"������ $������ �* �������� ���������� 1. 

��+"�� '�&+�!&!�/ 1. L���!��� ���������*�'��( �* ���&. 
��&+�!&!�& 2 "���!��� � ��0��� [ 13 ].  
����0�"4 2� "���!��� "�� ��������� ��"������ %�������$� �������� �* �������� ��-

�������� 2.  
����0�"4 2� "���!��� "�� ��"������ ������������ �* �������� ���������� 2 � ����� ��-

��—�'���� (100:3 "� ����). 
��&+�!&!�& 3. ������������& �����*��������$� � ��0��� [ 14 ] ���������� 3 "���!��� 

��*$����( � *�"�����( ��"��� "�� 60 �C (760 ��). 
�&!�5&!�'�"67�6"!�8 �!���9. ����$�������������� ������������ ���������( 1, 2�, 2� 

"������ �� ��#���������� Bruker P4 (MoK�-�*��!����, $��#����&( ����%�������, �/2�-c����-
�������), ���������( 1� � 3 — �� ��#���������� Bruker Kappa APEX II (MoK�-�*��!����, $��-
#����&( ����%�������, CCD-��������, �,�-������������). +���� "�"����� �� "�$��/���� 
)�"���!����� ������� (	-������������) ��� ���������� 2�, "� �$����� ��������� ��� �����-
����� 2� � "� "��$����� SADABS ��� ���������( 1� � 3. ��������& ���K�#������ "���&� 
������� "� "��$����� SHELXS-97 � ���!���� ������� ������GK�% ��������� � ���*����"-
��� (�*����"��� ��� ������ H) "��0��B���� "� "��$����� SHELXL-97. L���B���� ������ 
�������� $��������G�&% $��"" � �������& ���& �*��� �* ��*������$� �����*�. 
��������$��-
#�!����� ����&� ���������( 1—3 � "�������& ����$�����#���'����&% )��"��������� "��-
�����& � ��0�. 1. 
��������& � $�������!����� "�������& �������� ��"��������& � 
��-
0���B���6 0�*� ���������&% ����&%, ��"�*�'����&� ������ CCDC 1408030-1408034. ����&� 
�����"�& 0��"����� "� *�"���� !���* ��(� www.ccdc.cam.ac.uk/data_request/cif. 

��������-�	
	��
�	� ��
����  

��� �'���� )���$�� ��B�����������$� �*������(����� ������� DFT �& ��"��G*����� 
$�0����&( #���'����� M06-2X/TZV [ 15 ] ("��$����� GAMESS [ 16 ]), �!��&��6/�( ���"��-
������6 ��������6/�6 )���$��, "��$������G ������$� ��� ��K�% '���( 0&�� "���*��� � ��-
0��� z�K���� � ����������� [ 17 ].  

	�!�!�&� ���!��& )���$�� �&"�����& � ��"��G*������� ���������!����% ��������� ��-
��������&% ������. 
��������& ������ �������� "����!��&�����G ��� *��!���( ���� ���*�( 
O—H 0,993 Å � ��%�������� *��!���( �������&% �$��� "�� ����� �. ��������������G ������-
����&� "��&, �0��*�����&� ��B��( ��������( ��*�������( !���� �!�(�� � �� �������� �* "��-
��( ��������'�����( �#��&, $���������&� "��$�����( MERCURY [ 18 ].  

�
��	)���� � �� �;��<�

�
 


������� ���������� 1 ������� �* ����$� )����������, � ��������& �$� $������ 1� � ��-
�������( 2, 3 — �* ����� �0��% )�����������. ������������ ��������� ���������( 1—3 
"����������� �� ���. 1. Q�������� ������� ���������� 1 � ���������$������ 1� � ���������� 2 
� ���0�!����( "������#��( ����#���'�� 2� �!��G 0��*�� � ������( ��� ���������� 1 � 2� 
��������������.  

����& ���*�( ���������( 1—3 0��*�� � ��������������!����� *��!����� [ 19 ]. ������-
��� ����& ���*�( "��#���#������ 1 � ��#����������&� �����$�� 3-$�������-3-�����#����-
��� 4 [ 20 ], ������� ��0��GK�� ��*��!�� ���� ���*�( �� #��$����� ��—C—O—C=�: 1,355—
1,458—1,362—1,194 (*���G � ����� 0������ ������� *��!���� ��� $������������ � ���������- 
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	 � 0 � � ' �  1  

&�	���""����'	����	� $���#� 	 %�������# �������	! ���$	���	� 1—3 

L������� 1 1� 2� 2� 3 

������� C9HF7O3 C9HF7O3, H2O C10HF9O3 C10HF9O3 C11HF11O3 
���. ����� 290,10 308,11 340,11 340,11 390,12 
���$���� ���0�)���!����� ����������� ����������� ���0�!����� ����������� 
L�. $�.;  Z R3;  9 P21/c;  4 P21/c;  4 Pbca;  8 P21/n;  4 
	��"�������, K 296 200 296 296 150 
a, Å 19,804(2) 6,6973(2) 10,5591(6) 9,3588(6) 10,5754(4) 
b, Å 19,804(2) 17,4775(6) 9,2974(5) 11,3744(8) 8,2371(2) 
c, Å 6,617(1) 9,2647(3) 11,2620(5) 20,367(1) 13,7790(5) 
�, $���. 90   90  

, $���. 90 101,454(1) 103,772(3) 90 94,953(1) 
�, $���. 120   90  
V, Å3 2247,3(6) 1062,85(6) 1073,8(1) 2168,1(2) 1195,81(7) 
d�&!, $/��3 1,929 1,926 2,104 2,084 2,167 
�, ��–1 0,225 0,224 0,252 0,250 0,265 
�����, $���.  25 27 27 28 28 
L������ 0,999 0,998 0,999 1,000 0,994 
Ihkl �*�. / ��*��. 2470 / 964 12343 / 2342 2465 / 2341 2622 / 2620 13821 / 2949 
Rint / Ihkl > 2
(I ) 0,1017 / 913 0,0282 / 2024 0,0118 / 2072 0,1556 / 1975 0,0543 / 2357 
N"�� / S 177 / 1,102 194 / 1,071 204 / 1,064 204 / 1,024 230 / 1,041 
R1 / wR2 (I > 2
) 0,0384 / 0,0941 0,0333 / 0,0868 0,0348 / 0,0979 0,0388 / 0,1024 0,0368 / 0,0974
R1 / wR2 0,0399 / 0,0960 0,0398 / 0,0923 0,0398 / 0,1023 0,0552 / 0,1127 0,0488 / 0,1076

 
$������ (1�) ���������� 1) � 1,379—1,483—1,339—1,204 Å ��� ���������� 4. +������� �0C��-
��( "��#����*�"��"��G��( $��""& "�� ����� �3 "������� � ��0��GK��� ��������6 ���*�( 
�3—C10, �3—C9, �3—O2 �� #������ 3 �� 1,569(2), 1,521(2), 1,471(2) Å "� ��������6 � �����-
�� �����������6/�% ���*�( 1,541, 1,512, 1,458 Å ���������� 1. Q����#������&� '���& �����-
������&% ���������( "�����!���� "������, ��������G��� ���������� 0,114(3) Å ����� �2 �� 
"�������� �����G�&% ������ ��0�6������ � ���������� 3. �������'�� $��������G��( $��""& 
� ����������% 1—3 ����������� "� ����K���6 � 3-�����G�&� *�����������, ��������&( �$�� 
HO3C3C10 ��%������ � ��������� 154(2)—174(2)�. 	���� B� �������'�� OH-$��""& ��0�6��-
���� � 0��B�(K�% �����$�% � 3-$�������-3-)���-4-�����#������ [ 21 ] � � 3-$�������-3-'����- 
 

 
 

�	�. 1. �������� ������� ���������( 1—3, )���"����& ��"����$� ���/���� "����������& � 50%-�( ��- 
                                                                                 ��������G6  
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 	 � 0 � � ' �  2  

(�������# �����"���"!��#� ��$���$�#� ��!)�� 


������� O—H…O O—H, Å H…O, Å O…O, Å �O—H…O, $���. 

1 O3—H…O1 0,96(5) 1,83(5) 2,721(5) 154(4) 
1� O3—H…O1S* 0,89(3) 1,71(3) 2,582(2) 170(2) 

 O1S—H1…O1 0,78(4) 2,36(4) 2,960(2) 135(3) 
 O1S—H2…O1 0,83(4) 2,35(4) 3,041(2) 141(3) 

2� O3—H…O1 0,79(2) 2,00(2) 2,784(2) 172(2) 
2� O3—H…O1 0,82(3) 1,96(3) 2,774(2) 177(3) 
3 O3—H…O1 0,76(2) 1,99(2) 2,724(2) 163(2) 

 
 

 

* O1S — �������� ���&.  
 
�����#������ [ 22 ], � �� ����� ��� � 3-$�������-3-�����#������ [ 20, 23 ] � � 3-$�������-3-
)���-7-�����#������ [ 24 ] OH-$��""� �����-������������� "� ����K���6 � ����� C9. ��$����� 
$�*�#�*�&� DFT/PBE/3z ���!���� ���������( 1—3, ���0���� ���0��G��( �������� �����-
�������'�� $��""& �—� "� ����K���6 � ����� �9, � �������'��, ��0�6������ � ���������, 
����� ���0��G�� �� 1,9 ��� ���������� 1, 1,6 ��� 2 � 3,6 ����/���G ��� 3. +�������, �0��*���-
��� � ��������� ��B����������&% ��������&% ���*�( ��"� OH…O �"�������� �������'�6 
$��������G��( $��""&. �������, !�� �������'�� "��#���)���G��( $��""& ���������� 2 ���-
������ � $�*� � � ���������, � �������'�� "��#����*�"��"��G��( $��""& ���������� 3 ����!�-
����: ��������&( �$�� F5C10C3O2 ����� –164,3� � $�*� � 48,9(1)� � ���������. 

����� 18 3-$�������#������� �* 
P�� �����& *� �!�� ��������&% ���*�( �—�…�=� 
($��# 2

2R (12) [ 3 ]) �0��*�6��� ���G�� � ���% ���!��% [ 25, 26 ], � ������ ���!��% ��0�6��6��� 
������������*���&� '�"�!�� %��������*���&% $��#�� 1

1C (6), � � �����G�&% ���!��% � �0��*�-
����� ������&% ��"������������&% ������� �!�����6� ��"�������G�&� #���'�����G�&� 
$��""&. + ���������% 1—3, ��� � �B������G, ���B� �����*����� ��"������������&( ������ 
�—�…�=� [ 1, 2 ], "������/�(, ����� ���������$������� 1�, � �0��*�����6 ������������-
*���&% '�"�!�� 1

1C (6) ��"� $�����—%���� (���. 2—4). L�������& ��������&% ���*�( "������-
�& � ��0�. 2.  

+ ��������� 1 �������& ��$���*����& � ������������*���&� �"����G�&� '�"�!�� �����$ 
�������( ��� 31 (���. 2) � )���$��( �*������(����� �����������( "��& *�L –8,4 ����/���G.  
 

 
 

�	�. 2. +�����&� '�"�!�� ����G ��� 31 ���������� 1 (�) � #��$���� �"������ ��������� 1� (� ) 
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�	�. 3. ���$����& �"������ ������� "������#� 2� (�) � "������#� 2� (� ) 
 

N�"�!�� "�"���� ��������6��� ���$ � ���$� �� ����$��, ����&� "������� K�$� �"�����, �0��-
*�� ���(�&� �"�����, � �����&% ����& ��������� ������������& �����G, � ����& #���� — ��-
��B�, �0��*�� �� "����%����� ���(��( �"�����, *� ����6!����� ����� F6 CF3-$��""&, #���-
�$��$�� [ 27 ]. + ���(�&% �"�����% ��B�� '�"�!���� ���6��� �*������(�����, %��������*��-
�&� �����/���&�� [ 28 ] ����������: F1…F5 2,830(4) Å (����� ���-���-����G���&% �������� 
(+�+�) 2,92 Å) � *�L = –5,7 ����/���G � O2…C7 3,087(6) Å (����� +�+� 3,35 Å) � *�L = 
= –4,1 ����/���G. ���(�&� �"����� ��%������ � ����B���� K���� ������(, ���*&����G � ���� 
�����/���&�� ���������� F6…C4 3,084(6) Å (����� +�+� 3,23 Å) � *�L = –4,4 ����/���G. 

+ ���������% �0��% "������#�&% ����#���'�( ���������� 2 "���������� ���������( 
���*� �0��*�6��� *�$*�$��0��*�&� '�"�!�� ��"� $�����—%���� � "�����!���� ����&� �$��� 
��B�� "���������� #������&% #��$������ ������� 73 � 74° ��� ����������( � �������0�!�-
���( ����#���'�( (���. 3). ������, ���� � ����������( ����#���'�� �������& � '�"�!�� 
���*��& �������( ��G6 ���������, � �������� �������& ��*������& � "������"���B�&� ���-
���& � "����'�� ����G ��� '�"�!��, "�������G��( b, �� � ���0�!����( ����#���'�� �������& 
� '�"�!�� ���*��& "�������G6 ����G*�/�$� ����B����, � � "����'�� ����G ��� '�"�!��, "�-
������G��( a, �������� �������& ��*������& ���������. ����$�� �*������(����� �������-
�����*���&% ����������&% "�� ���B� "�����!���� ��������& � ����& –11,6 � –11,2 ����/���G 
��� ����������$� 2� � ���0�!����$� 2� "������#�� ��������������. P���� �&����� � ������-
��� � 1 *��!���� *�L �0C��������, "�-��������, ��"�������G�&� �1=�1…� ���0&� [ 29 ] 
�*������(������ � "��� � ����������� �…'������� 3,808(2) Å ��� 2� � 3,880(2) Å ��� 2�. U���-
���, !�� � � ���!�� ����� �*�!���&% ���� "������#�&% ����#���'�( ������������ 2-�����-
1,1,4,5,6,7-$����#���-3-���#����'���������� � 1,4-��������� [ 30 ] )���$�� �*������(�����  
� $�������!����� "�������& �*������(����� ������������*���&% "�� "������#�� ���B� 
�!��G 0��*��. + "������#� 2� ������������*���&� ����������&� '�"�!�� �0��*�6� ���� "�-
��������� �*������(����(, %��������*���&% ���������� F4…C7 3,004(2), *�L –5,1; C4…F9 
3,095(2), *�L –4,5; O2…F7 2,999(2), *�L –3,7; C—F8…� F…'������� 3,681(2) Å, *�L  
–3,5 ����/���G, � ��B�����&� ��������� F2…F8 2,911(2) Å, ���6/�� ��*��!����G��6 )���-
$�6 *�L –1,2 ����/���G. + �� B� ����� � "������#� 2� ����*��B�� ��*�����G "� )���$�� ����-
�������&� �������&: F4…O3 2,895(2), *�L –4,9; C4…F9 3,028(2), *�L –4,6; F4…F8 2,901(2) Å, 
*�L –3,3, � ��B������( F2…C4 � ����������� 3,263(2) Å, ������G�� "���&K�6/�� ����� 
+�+� � *�L –4,0 ����/���G. 

+ ��������� #������ 3 )���$�� �*������(����� �-���*����( �����������( "��& � '�"�!�� 
���0��GK��, *�L –16,4 ����/���G. 	���� �����!���� )���$��, ������, ���*��� � ��"�������G- 
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�	�. 4. ���$���� �"������ ������� ���������� 3 

 
�&�� �*������(������� � "���: C—F9…� � ���������-
�� F…'������� 3,476(1) � ��������� $�����'���� 
O2…� � ����������� �…'������� 3,218(1) Å (���. 4). 
+*������(����� F2…F5 (2,777(1) Å, –3,0 ����/���G), 
���*&��6/�� !���* ���� �������& � '�"�!��, ��"����-
���G�� ���0���*���6� ��. ����� ��B'�"�!�!�&% �&��-
��� �*������(����� � *�L = –5,9 ����/���G, %��������-
*����� ��������� F3…F5 2,932(2) Å � �*������(������ 
C—F4…� � ����������� F…'������� 3,233(1) Å. ���-
�&� �*������(����� ���*&��6� '�"�!�� ����G ��"���-
����� (a—b). *�L � �����K����� !��&�G�� �* K���� ��-
�����% '�"�!���� �� "���&K��� –2,3 ����/���G. 

+ ���������$������ 1� �������� ���& "��!�� 
(*�L = –14,7 ����/���G) ���*��� � ��������( #������ �-���*G6 O3—H…O1S (��. ���. 2, �), 
�0��*�� ��"���������� — 0D ��"������������&( �����. + ���6 �!����G, ��"���������&, ��-
��6/���� $�������� #������, �*������(����6� ���$ � ���$��, �0��*�� ���������6 ���*G 
�1S—�2…�1=� �������& ���& � #������� �������$� $������ � *�L –4,9 ����/���G � ������� 
F1…F7 2,803(2) Å � *�L –5,9 ����/���G ��B�� ���������� #������� )��% B� $�������. + ��-
*��G���� ��*������ '�"�!�� $������� 2

2C (8) ����G ��� a. ������� ��B'�"�!�!�&� �*������(��-
��� C—F7…�, F…'������� 3,403(1), *�L –5,2, ���*&��6/�� '�"�!�� "�����, � �*������(��-
��� HO3…C7 3,212(2), –3,7; F3…F4 2,885 Å, –3,2 ����/���G ��B�� ����. 

������ 

+ ���������% #������� 1, 2(��), 3 �����*����� ������ ���������( ���*� �—�…�=� � �0-
��*������� '�"�!�� ������� 1

1C (6). L�� )��� )���$�� �*������(����� �-���*���&% "�� ����-
��� ��*������� � )��� ����, !�� ��B�� �0C�����G ��"�������G�&�� �*������(������� �=�…� 
� ���������% 2, �…� � �—F…� � ��������� 3. U������, !�� ����������&� '�"�!�� ��������-
��$� 2� � ���0�!����$� 2� "������#�� ��*��!�6��� ���������G��( �������'��( �������% ��-
�����, ���� "�����!���� ���������6 )���$�6 �*������(����� ������������*���&% ������-
����&% "��. + ���������% 1 '�"�!�� �"����&��6��� � ���(�&� �"����� (����B��), �0��*�� �� 
�% "����%����� F-�$��$��. + ���������% 1� "���������� ���������( ���*� O3—H...O1S � ����-
����( ���& �0��*���� "��!�&( $����� (0D �����), ���*���&( � '�"�!�� 2

2C (8) !���* �������-
��6 ���*G ������� ���& � #������ (������ �—�…�=�) � �*������(����� ������� #������ 
�������% $�������. 	���� �0��*��, ��"������������&� 1D �����& ��0�6��6��� �� ���% ��-
���������&% ���������%, �"����&����G, � ���6 �!����G, � ��*��!�&� ���%����&� ��"������-
����&� ��%�������&. 
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