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� � 0 � � � # �  * � ! � �:� ���-���$����", !������������&���& !��������& �!&�', ����-
�������������"* ������. 

 
����!�� #"� ��*��� ��!"* ���������*�"* �$���# $���+���& $����!���"% 1,3-���$�����, 

��;<�* !"%�� �� =������ ����� ����� ����!����"% 2-�����������<���"% 1,3-���$����� 
[ 1, 2 ] � $� �!���� $����>���� ���+����'�� $��!��%��&<�* !����?����� ��<���!�;<�% ! ��-
���&<�� !���& $��%���! [ 3—7 ]. ��!"* ����� ������� $����!���"% 1,3-���$����� 3 ����!�� 
�� ��������-�������������* ��������>�� �-%�����! 2 � 2-������������"�� ������>����+�-
����� ���������&�� 1 (2-�����%��������� [ 1 ], 2-�����%������������ [ 8 ] � ��. [ 9, 10 ]) 
(�%��� 1). 

 

                       

�%��� 1

 
 

����������& ���#������' 2-�����������<���"% 1,3-���$�����! 3 — ����+�� ���#���� 
$��+��* !������������&���* !��������* �!&��, ���"��;<�* =����+����"* %�����"* >���. 
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A #��'=����!� ���+��! ������ $������ ��-���$$" ��%�����& ! ���#�� $��� (18—20 �.�.) [ 1 ], 
���$��' ���<���& ! ������� ����*�� ����������� � $��+����'; !��������* �!&�� [ 11, 12 ]  
� O…H…N (�%��� 2). M�� !���+��" ���!���" �� ���+���&�� %���+����% ��!���! (19,1—
19,7 �.�.) $������! ��$�&?���"% ������ $������"% ��#�� [ 12 ]. � >��'; !"&!����& ���#����-
���* �������& ���$���!��� P��������, �������!���& !��&��& �����������* ! %�������!�� >��-
�� �� �������>�; �� ��� NH ����������* P���" (�%��� 2) ! ���������+����* P��� ���� ���-
+��� �������&���� �������� 5,7-��(�	��-#����)-2-(6,8-�������-4-$�$�������%������-2-��)-3-
�����������$��� 4, 5,7-��(�	��-#����)-2-(5,8-�������-4-$�$�������%������-2-��)-3-�����-
������$��� 5 � 5,7-��(�	��-#����)-2-(8-�����-4-%���%������-2-��)-3-�����������$��� 6. 
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2-
������-2-��-1,3-���$����" 4, 5, 6 $���+��� $� �$�����"� ! ���������� ��������� 
[ 1 ]; ��������" 1,3-���$�����! 4, 5, 6 !"��<�!��� �� $��$�����-2.  

R�������" T����������* &+�*�� �������!���"% ���������! � ���%����"* ��#�� �����-
��!�����* $���+��" �� ��P����������% KUMA-P4 � Xcalibur (Agilent Technologies), ����$���-
��!����� CCD ������* Eos (MoK�, � = 0,71073 Å, ���P���!"* ����%�������). ��������" ���-
=�P��!��" $�&�"� ������� � ���+���" $���������+�"� ������� ������'=�% �!������! 
���������'�� F2 ! ��������$��� $��#��?���� ��& ��!�������"% �����!. H��'=����!� �����! 
� ! ���������% ��������!��" ! ������� _��'� ���������* T���������* $�������� (�����'�"� 
!"+�����" $� �������>�� HFIX) � ���+���" ! ������$��� $��#��?���� ! $��>����� ������ 
���������. A�� ���+��" $� �$��������; � ���+����; ��������" !"$�����" $� $�������� 
SHELXTL [ 13 ]. 

����!�"� ������������P�+����� ����"�, $�������" T��$�������� � ���+����& �������� 
$��!����" ! ��#�. 1, CIF-P�*�", �����?�<�� $����; ��P����>�; $� �������!���"� �������-
���, ��$�����!��" ! CCDC $�� ��������, $��!�����"�� ! ��#�. 1, ������ ����� #"�' �!�#��-
�� $���+��" $� ��$���� �� �����;<�� ��������-��*��: www.ccdc.cam.ac.uk/data_request/cif. 

�������&���� �������� 5,7-��(�	��-#����)-2-(6,8-�������-4-$�$�������%������-2-��)-
3-�����������$��� 4 � 5,7-��(�	��-#����)-2-(5,8-�������-4-$�$�������%������-2-��)-3-�����-
������$��� 5 $������� �� ���. 1.  

�#� �������", ��!��<���"� $� $���>�&� �����! �(1)—�(3), N(1), �(8) � �(9), $������!-
���" �� ���. 1 #�� �����! !������� � ���;� �%����� ��������, �����+�� $��&!�&���& ! ���$�-
��?���� ��3-���$$ (! 4 ��� ����$��&��+��� $� �!�� $���>�&� � !���� 0,5 ! ��?��* � ��%����-
�& � ����� �(13) %�������!��� P��������, � ! 5 — � ����� �(12)), � ���?� ! �������>�� $���-
����!��� >���� ���������'�� $�������� %�������!��� P�������� ($�&����, +�� ������ �����! 
! 4 (�$��=��& ����&) � 5 ($������) ��!$���;�, �� �� ���. 1 #��!�* � $�� ������ ����� �#����-
+��" ��$�������'�� �� ����" 5, �����"� ������;� $���>��, ��<���!���� ����+�;<���& �� 
�������+�"% ! 4. R�� T��� �� ������� !���" ���'�� �!��!"=�;<���&� ������ �������). 

A �#��% ���������% ���� !������� �(1) �����������& � ����� ����� N(1) � ����������& 
!������������&���& !��������& �!&�' � $����������: �(2)…�(1) = 1,58(2) (1,60(2) Å ����'  
� ����� $��!�� ���+���� ����!����!��� �������� 4, � ! ���#��% — �������� 5), ������&��& 
N(1)—H ! ������* 0,98(2) (0,93(2)), N(1)…O(2) = 2,472(2) (2,468(2)) Å, ���� N(1)—H(1)— 
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	 � # � � > �  1  

)	�������!	������
�� ����'�, ��	����	' *
���	������ � ��������� ��	�
��	 4, 5 � 6

R������� 4 5 6 

_������ C31H40N2O2 C31H40N2O2 C25H28NO2Cl 
���. ����� 472,65 472,65 409,93 
	��$�������, K 298(2) 150,0(2) 200,0(2) 
�������& 	��������& 	��������& ����������& 
R�. ��. P-1 P-1 P21/c  
a, Å  9,329(2) 9,6094(4) 14,0504(2) 
b, Å  10,188(2) 10,5767(5) 13,1113(2) 
c, Å  15,778(3) 13,6909(6) 11,8102(2) 
�, ����. 72,83(3) 79,267(4)  
	, ����. 81,82(3) 84,192(4) 91,647(2) 

, ����. 75,69(3) 76,544(4)  
V, Å3 1384,3(5) 1327,1(1) 2174,8(1) 
Z 2 2 4 
d!"+., �/��3 1,134 1,183 1,252 
�, ��–1 0,070 0,073 0,196 
F (000) 512 512 872 
_���� ���������; ������, �� R�����; 0,43�0,30�0,25 R�����; 0,40�0,30�0,25 R�����; 0,35�0,30�0,25
�#����' $� 
, ����. 2,14—26,00 3,03—29,05 2,90—32,25 
�����!��" �������! h, k, l –11 � h � 0,  

–12 � k � 12,  
–19 � l � 19 

–13 � h � 13,  
–13 � k � 14,  
–18 � l � 17 

–14 � h � 19,  
–18 � k � 18,  
–16 � l � 15 

�����. / ����!����. ����?�- 
��* 

5782 / 5424 12121 / 7035 22948 / 6311 

����?���* � I > 2�(I ) 2734 3671 5399 
���+�&��"� $�������" 320 319 265 
GOOF 0,927 0,931 1,038 
R-P����� $� F 2 > �(F 2) 0,0436 0,0733 0,0374 
R-P����� $� !��� ����?���&� 0,1381 0,1342 0,0456 
wR2 ��& !��% ����?���* 0,1344 0,2030 0,1048 
������+��& T���������&  

$�������' (min / max), e/Å3 
–0,161 / 0,139 –0,224 / 0,410 –0,242 / 0,345 

����� ��$�����!���&  1023813 1023814 1023815 
 
O(2) = 149(2) (152(2))�. ����" �(2), �(2) �(3), �(8)—�(16), N(1) � �(1) ��?�� ! ����* $�����-
��� � ��+����'; 0,055 (0,045) Å, +�� $��!��&�� ! ���'��*=�� �#��?����� ������!��!��'�& �� 
���#������&% �������& ���'�� ���������& 4. 

�������, +�� ������&��� ��N $��&��� 2,47 Å ! %������� ���� ���$����� 4 � 5 &!�&���& 
���#���� �������� ��& !��% ��!����"% ������ � !������������&��"�� !�������"�� �!&�&�� 
������� ��$� [ 11 ].  

R��!"� �����������, $���+���"� ! �����'���� $��!������* ����>��, #"�� ��������" 
5,7-��(�	��-#����)-3-��������-2-(8-�����-4-%���%������-2-��)���$��� 6 [ 14 ] � ��������>�& 
����� !������� � ����� �(2) ! !��� ��-���$$" $�� ����� �(3) �� !"�"!��� �������&. 	�� �� 
����� �" $�!������ �������!���� T���� ���������& $�� ���$������� 200 K, $�����'�� !� !��% 
$������;<�% ���+�&% �$��������& �������& $�������! �����* ����>�� ����+��� P����>�& 
����� !������� ��-���$$" �� ����� �����, �������+�� 4 � 5 [ 15, 16 � #�#������P�& ! ��% ]. 
�����'���" $�!������� �������!���& 6 $������!���" �� ���. 2. 
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���. 1. �������� �������" 5,7-��(�	��-#����)-2-(6,8-�������-4-
$�$�������%������-2-��)-3-�����������$��� 4 (1�), � �������� 
5,7-��(�	��-#����)-2-(5,8-�������-4-$�$�������%������-2-��)-3-
�����������$��� 5 #�� �����! !������� (1;), ��!��<����& � 4 $�  
                   $���>�&� �����! �(1)—�(3), N(1), �(8) � �(9) 

 

 
 

���. 2. �������� �������" 5,7-��(�	��-#����)-2-(8-�����-4-%���- 
%������-2-��)-3-�����������$��� 6 

 
R�������" !������������&���* !��������* �!&�� ! ������ ���+��: N(1)…�(2) = 1,52(2), 

N(1)…O(2) = 2,457(1), H(2)—O(2) = 0,98(2) Å, ���� N(1)—H(2)—O(2) = 158(2)�. ����" �(2), 
�(2) �(3), �(8)—�(16), N(1) � �(1) ��?�� ! �������!������+��* $�������� � ��+����'; 0,028 Å. 
A ��#�. 2 $��!����" ��������+����� $�������" !������������&����� >���� � �+������ �����  
 

	 � # � � > �  2  

+�����	����
�� ��	����	' "���	�����
���	��!� (�
�� "���	����� �"��� " ��	�
��	�� 4, 5 � 7 

�����- 
���� N(1)—C(16) N(1)—C(8) C(8)—C(2) C(1)—C(2) C(2)—C(3) C(4)—C(3) C(4)—C(5) O(2)—C(3)

4 1,369(2) 1,340(2) 1,456(2) 1,463(2) 1,414(2) 1,462(2) 1,341(2) 1,296(2) 
6 1,367(1) 1,338(1) 1,462(1) 1,473(1) 1,402(1) 1,455(1) 1,353(1) 1,320(2) 
7 1,386(4) 1,349(4) 1,416(4) 1,444(4) 1,432(4) 1,499(4) 1,342(4) 1,232(4) 
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!������� � �������"% $����?�<�% �����! ��& �������� 4, 6 � �������!������ ����� 2-(5-%����-
#������������-2-��)-3,4,5,6-�����%����-1,3-���$����� 7 [ 9 ], ! ������� $�������" !�������-
�����&���* !��������* �!&�� ��!�": N(1)…�(1) = 0,94(4), N(1)…O(2) = 2,591(3), H(1)…O(2) = 
= 1,85 Å, ���� N(1)—H(1)—O(2) = 130(3)�. 

���!����� ������&��* ��& ���������* 4 � 6 $��!��&�� ������' !"!�� � ���, +�� ���<���� 
����� !������� �� ��-���$$" �� ���� ����� $�� ��%������� ������� �������" �� $��!����  
� ��<���!������ $������$��������; !���+�� ������&��* !� !������������&���� !��������� 
>���� � $����?�<�% P��������%, ������ ��& 7 ��#�;�����& %���������� $������$��������� 
!���+�� ��?�����"% ������&��* ! �#��?������ P�������� — �!���+���"� ������&��& !"��-
���" ?���"� =��P���, � ����'=���"� — �����!�� (��. ��#�. 2).  

���#��� !������& �����?�!��� ��� P���, +�� !�� ��!�������� �� ����� ���$���?���& ���-
�� !������� !� !������������&���� >���� � %�������� ���$��������& !���+�� ���� �!&��*, 
$��!�����"% ! ��#�. 2, ���P�����>�& ���$�����!��� >���� ����+����& ���!����'�"� $����&�-
��!�� � ����������&, ��� ����+��� ����� [ 16 ], ! !��� "���', ! ����!���� ������* ��?�� ����" 
�(2), �(3), �(6) � �(7), � $�������� �����! �(1), �(2), �(7) � �(3), �(4), �(5), �(6) ���$���?��" 
$�� ������ � ����, ��!�"�� 45,2 � 24,3� ��& 4, 46,3 � 26,5� ��& 5, 45,9 � 25,2� ��& 6, 29,1 � 36,6� 
��& 7. 

� >��'; $����� !����?�"% $��+�� ���#�����>�� ���P����>�� "���� ���$�����!��� >��-
�� ��& ���������* 4—7 #"�� $��!����" �!����!�-%���+����� ���+��" (���. 3) ! $��#��?���� 
B3LYP/6-311G** $� $�������� GAUSSIAN-03 [ 17 ] � $����* �$������>��* ��������� ����-
���. A�� �������" ����+����" ! ����!��� ���������� �����&���.  
 

 
 

���. 3. �����'���" �!����!�-%���+����% ���+���! ! $��#��?���� B3LYP/6-311G** � $����* �$������- 
                                   >��* ��������� ������� 4—7 ! ����!��� ���������� �����&��� 
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�� ����+����' !"=�, �� ����"% �������������������� ������� ��!�����, +�� !� !��% �����-
����&% ���$�����!"* ����+����"* >��� ����������& ! ���P����>�� "���' ����!����� �� $��-
���" �����������* ! ��� ��� $�����" !������������&���* !��������* �!&��. 
!����!�-
%���+����� ���+��" �������"% �������&��"% ������ $�������, +�� T�������+���� ���#���� !"-
�����* &!�&���& ���P����>�& "���'. R��+�� ���������& 4—7, ���������!���"� � ���P����>�-
�* 
	����, $�� $����* �$������>�� $�����+���� #��#��'���� $���%��&� ! ���P����>�; "���'.  

	���� �#�����, !�$��� � $��+���% ���#�����>�� ���$�����!��� >���� ! ���P�����>�� 
"���� ! �#��?����"% ���������&% � ���;<�%�& ����������"% ����"% ! 
��#���?���� #���� 
$�������* !����� $��� �� ��%���� ������% �#�&�����*, �� �" �+����� ���#%����"� !"������' 
$���$���?���� � !����?�"% $��+���% ����* ���#�����>��. {��� $������!��' ���$�����!"* 
�����>��� ! ����* �������>��, +�� �!� P�����'�� �!�*�"% �!&�� �(2)—�(3) � �(6)—�(7) ���-
$���?��" ! ����!���� "���', � $�������� �����! �(1)�(2)�(7)�(1) � �(3)�(4)�(5)�(6), ! ����-
�"% ��?�� ���?� �!�*�"� �!&�� �(1)—�(1) � �(4)—�(5), ��%��&��& ! (��-$���?����, ��?�� 
$���$���?��', +�� ���#�����>�& �����>���� ! ���P����>�� "���' !����?�� �� �+�� #���� 
���'���� !�������*��!�& �% �-��#�����* $� ���!����; � ���P����>��* 
	����, +��, ! �!�; 
�+����', �#����!���� #���� �������� ������&���� ��?�� ���� ! ���P����>�� "���� (�3 Å) $� 
���!����; � ������&���� ! ���P����>�� 
	���� (�4 Å). A $���$���?����, +�� ! �������!���"% 
��������% ��=�;<�� ���+���� �� ���#�����>�; ���P����>�� "���� ���$�����!��� >���� ��-
?�� ����' �����+����* P����� �	��-#����'�"% ���$$, #"�� $��!����" ���+��" �����'�"% 
���������* #�� �	��-#����'�"% �����������* ! $��#��?���� B3LYP/6-311G** $� $�������� 
GAUSSIAN-03 [ 17 ] � $����* �$������>��* ��������� �������. ���+��" $�������, +�� ���$�-
����!"* >��� $�-$��?���� ����� ���P����>�; "���', +�� �!������'��!��� �# �������!�� 
!��&��& �����+������ P������ �� �� ���#�����>�;.  

 
��#��� !"$������ $�� P������!�* $�����?�� $�������" K 18 R��������� ��� ������-

#���� ������! $���+���& %���+����% !�<���! � �������& ��!"% ���������!�, �����*����� 
P���� P����������'�"% �������!���* ($����� K 14-03-00672), ������ ��& $�����?�� !���<�% 
���+�"% =��� �F-274.2014.3 � ���������!������ ������& ! �����% $�������* +���� ! �P��� 
���+��* ��&���'����� (K 4.1979.2014/K). 
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