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��������� ������������������� ������������ (!���"���#-1)(!��$���!������-4-��)  
� (4,4�-%�!�������#)-1-��(!��$���!������-4-��) �&����. '� ���* ���+�/* ����� ��/"� 
N+—N– &��9;� ������# ��/ ��������# ��/"� N!������—N!������, �� ��<�������� %��9;� 
����= ���#��# ��/"� N=N, +�� ��������9������ � ���%�& �����+���� ��!��������# 
?���������# !��= ���&� �"��� N– ���!!= C5NF4N– � ��!�/A���� � !���"����=& ��� %�-
!��������=& $���&����&�. 
�������-*�&�+����� ���+��= &�����&� DFT/(PBE/L1), 
B3LYP/L1 � RI-MP2/L1 ��H� ���&����H �&����, %��"��H � ?��!���&�����9��#. 
��-
�����= (!���"���#-1)(!��$���!������-4-��)�&��� �%��"�H� ���!�� � �������& "� �+�� 
F—�-�"��&���#����#. ���!�� �%J������= � 3D ��*�������� ���%=&� ��������=&� 
��/"/&� C—H…N � C—H…F. ' ���+�� ���������� (4,4�-%�!�������#)-1-��(!��$���-
!������-4-��)�&��� ��<�������� ���9 �-�������-�"��&���#����# ���������&���+����* 
����O.  
 
� & ' * " # + "  / & � # $: N-�&��= %�!������� � !���"���, C—F—�-�"��&���#����/,  
�-�������, ���������/ ��/"9, ���, ��������-*�&�+����� ���+��=.  

�����
�� 

N-�&��= !��������=* ��������# ;����� ��!��9"�H��/ ��/ !���+���/ ��"���%��"�=* ��-
����O����+����* � %������+���� ������=* ���������# [ 1—4 ]. ��!��/��=# *������� ?��* ��-
�������# !�"���/�� !������� ����O�� 1,3-O����!�����������/ � ;�����& �����& �����=<��-
�=* ���������#, +�� ������ ?��� &���� ���9&� ���������9�=& ��/ !��������/ ���=* ������-
O����+����* �����&.  

�� ������/;��# ���9 �����������������=� �����������/ N-�&���� N-���������&���+�-
���* ���������# ������+��= !���"����=&� !������� [ 5, 6 ] � %�!������� [ 6 ], � ��/ ���"���� 
���������H�.  

Q��9H �����# ��%��= /��/���/ �"�+���� &������/���# ��������= (!���"���#-1)(!��$���-
!������-4-��) � (4,4�-%�!�������#-1)(!��$���!������-4-��) �&���� &�����&� �������������-
������� �����"� (���) � ��������# *�&��, �=/������ ���� ��������=* ��/"�# � �������-
�"��&���#����# � �%��"������ ���������+����# ��*�������= ����#. 

0���	���
���3
�� ���3 

(����"���#-1)(!��$���!������-4-��) �&�� (1) � (4,4�-%�!�������#)-1-��(!��$���!������-
4-��) �&�� (2) �����"������= �"��&���#�����& !��$���!������� � ��"�&�<���=&� N-�&�-
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��&� (3, 4), !���+���=&� in situ �" N-�&���!���"���# ��� N-�&���(4,4�-%�!�������#) &�"���-
������9$������ [ 7, 8 ] � <���+��# ����� (�*�&� 1). 

 

 
 


 �������� 0,34 &&��9 N-�&���!���"���# ��� N-�&���(4,4�-%�!�������#) &�"���������9$�-
���� � 0,5 &� ��^ ��%����� 1,70 &&��9 %�"������� K2CO3. �&��9 !���&�;����� 15 &��, !��-
%����� 0,34 &&��9 !��$���!������� � 0,1 &� ��^, !���&�;����� 1—2 + � ��%����� 5—10 &� 
���=. '=!��;�� ��������= ��$��9�������, !��&=�� ����# � ��;��� �� ��"��*�. 

(���$6���7-1)(8"�9%��8������-4-�&) $;��. '=*�� 65 %. ����=� !��"&=. T!� 155 �C 
(��"�). 
������� ��/ ��� !���+�� &������=& �!��������& �������� �&��� � *����$��&�. 

(4,4�-��8�����&�7)-1-�&(8"�9%��8������-4-�&) $;��. '=*�� 60 %. ����=� !��"&=. T!� 
206—208 �C. 
������� ��/ ��� !���+�� �������+��. 

�����������������=� �����������/ !������ �� ��$�����&����* Bruker P4 (���������� 1) 
� Bruker Kappa APEX II (���������� 2), ��!��9"�/ MoK�-�"��+���� � ���$����=& &���*��&�-
����&. �+�� !����<���/ ������ &�����& �"�&����9���� �����������/ ��/ 1 (!�����&&� 
XPREP) � ?&!���+����& &�����& ��/ 2 (!�����&&� SADABS). ��������= ���;�$���=���� 
!�/&=& &�����& � ���+�/�� � ���"����!��-�"����!��& (��/ �) !��%��A���� � !�&�<9H !��-
���&& SHELXTL. ����A���/ ���&�� �������� ���+�/�� � ��!��9"������& &����� ���"�����. 
' �������� 2 ���H+��� ���9�����/ &������� *����$��&�, ������/ ��"�!��/��+��� !� ���& !�-
��A���/& � ������;���� 0,707:0,098:0,194(7) (&�����=� +���� ���+�/�� �"����!��). ���&�=� 
���������=, ����= ��/"�# � ���= ��!��������= � 
�&%���A���H %�"� ����=* ��DC 
t 844876 � 844877. ������=� ������������$�+����� !���&���= �&����, *������������� ����-
���������� ?��!���&���� !�������= � ��%�. 1. 


�������-*�&�+����� ���+��= !�������= &�����&� DFT/PBE [ 9—11 ] � RI-MP2 [ 12 ] � ��-
!��9"������& !����� !�����&& ������� [ 13, 14 ], � ���A� &�����& B3LYP [ 15, 16 ] !� !��-
���&&� GAMESS [ 17 ]. ��� �!��������� ��!� �����+����* ��+�� ��� !����*����� !����O���9-
��# ?������ !�������� ���+�� &����O= U���� [ 18 ].  

	����3���< � �= ���>��
�� 

������ ��������= ���������� �&���� (1, 2) �������/H� �%���%����=� &������= (���. 1, 
2). ' ��������� �&��� 1 (���. 3) �%��"�H��/ ���!�� &������ ����9 ��� b "� �+�� C—F…�-
�"��&���#����#. �—�-'"��&���#����/ �� ��%�H��H��/ �"-"� %��9;��� ������ O����� (&�A-
O��������=� Cg—Cg � &�A!��������=� ������/��/ %���� 5 � 3,353 Å ��������������). ����- 
 

�*�&� 1
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	 � % � � O �  1  

$���	�##����%������� ����!�, �����	����	��� ��%����������� &��"������	�  
� "�����	�! �	������
 �	���	��! ������ 1 � 2 

����&��� �&�� 1 �&�� 2 

w&!���+����/ $��&��� C9H4F4N4 C15H8F4N4, CHCl3 
�������/���/ &���� 244,16 439,62 
����� ����=, Å 0,71073 0,71073 
���������������/ ���!!� P21/n P21/c 
a, b, c, Å 10,1527(13), 4,1948(8), 21,689(4) 18,0472(8), 13,1870(5), 7,6583(3)
�������.  90,791(12) 97,586(2) 
V, Å3,  Z 923,6(3),  4 1806,64(13),  4 
	�=+, �/�&3 1,756 1,616 

��&&–1  0,169 0,555 
��"&�� ���������, && 0,12�0,24�0,96 0,14�0,36�0,38 
�%����9 �%��� ����=* !� �, ����.  2,20—27,00 1,14—25,09 
��������= �������� ����A���# –12/0,  0/5,  –27/27 –21/21,  –15/15,  –7/9 
�"&��. / ��"����. ����A���# 2107/2017 16602/3210 
��%�H���&=* ����A���#, I > 2(I ) 1434 2395 

�&!��������9, % 0,998 1,000 
S 1,067 1,071 
R-$�����= !� I > 2(I ) R1 = 0,0479, wR2 = 0,1509 R1 = 0,0598, wR2 = 0,1860 
R-$�����= !� ���& ����A���/& R1 = 0,0666, wR2 = 0,1734 R1 = 0,0825, wR2 = 0,2211 

�?$$�O���� ?������O�� 0,012(6) — 
������+��/ ?���������/ !�������9 

(max / min, e/Å–3) 
0,242 / –0,271 0,597 / –0,362 

 
&���= C—F…� (!������) �"��&���#����#: C5—F10…�, F…Cg 3,307(2) Å, C—F…Cg 89°;  
C8—F12…�, F…Cg 3,204(2) Å, C—F…Cg 92°. ���!�� �%J������= � 3D ��*�������� ���%=&� 
��������=&� ��/"/&� C—H…N � C—H…F � !���&����&�: C13—H13…N2, H…N 2,50 Å,  
C—H…N 163°; C16—H16…N15, H…N 2,52 Å, C—H…N 150°; C17—H17…F11, H…F 2,46 Å, 
C—H…F 130°. ��&���& &�A���!�+�=# �����<���=# ������� F10…F10 2,822(2) Å, ��&&� ���-
���-����9���=* �������� 2,92 Å [ 19 ]. ' ���+�� �&��� 2 (���. 4) ���A� �%��"�H��/ ���!�� &���- 
 

 
 

���. 1 (�#���). �������/���/ ��������� �&��� 1 
 
���. 2 (�"����). �������/���/ ��������� �&��� 2 
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���. 3. �!������ &������ � ��������� �&�- 
                   �� 1 (��� ����9 ��� b) 

 
���, ��"������=* ����9 ��� c %�������/ 
�-�������-�"��&���#����/& &�A�� $��-
��������=&� ���9O�&�, � ���A� ���O�-
�=&� !��������=&� $���&����&�. ��-
��&���= ?��* ������9�� ����%����=* 
�-�������-�"��&���#����#: �(�3��8)—
�(�3��8) Cg—Cg 3,947(2), ������� &�A-
!���������� ������/��� 3,74 Å, &�A-
!���������# ���� 19,8°; �(�18��23)—
�(�18��23) Cg—Cg 3,834(2) Å, ������� 
&�A!���������� ������/��� 3,55 Å, 
&�A!���������# ���� 6,9°. ��������� 

�"��&���#����� ���9�����# &������= *����$��&� � &�������# �&���: �%��"����/ ���������/ 
��/"9 C—H…N � ���&�& N21 (H…N, 2,34 Å, C—H…N 153�), � �� � N2 ($��&��9�� N–). � ���-
&�& N– �"��&���#������ ���& *����, �%��"�/ ��&=# �����<���=# � ?��& ��������� ������� 
N2…Cl1 3,083(3) Å (��&&� ���-���-����9���=* �������� 3,40 Å [ 19 ]). 
�� � � �&��� 1, � ���-
������ �&��� 2 �&����/ �����<���=# ������� F10…F12 2,804(3) Å. 

����"����=#, !��������=� � �����$���!��������=# $���&���= &������ 1, 2 !�����+�-
��� !������, � �&���=# ���& N2 �=����� �" !�������� �����$���!����������� ���9O� �� 
0,074(3) � 0,020(4) Å ��������������. U��������&���+����� O���= � 1 � 2 ��"������= ������-
���9�� ���� ����� �� 50,93(8), 55,9(1) � 36,7� ��������������. ����= ��/"�# � !���"�����&  
� %�!���������& $���&����* %��"�� � �����=& &������ !���"��� [ 20 ] � 4,4�-%�!������� [ 21 ] 
(��%�. 2). ' !���"�����& O���� �&��� 1 ��%�H�����/ ��%��9;�� ��������� ��/"�# N1—C (����-
��� 1,360 Å) !� ��������H � �����&� ��/"�# N15—C (������� 1,331 Å), ����&�, ��/"����� � !�-
�����!���������& "��/���. ���� N+—N–—C � �&��� 1 �������/�� 117,6�, � ����� ��/"�  
N–—C�r (1,370 Å) ������������� �%=+��# ����� ��/"� N(sp2)—C�r (1,371 Å) [ 22 ], +�� ���"=���� 
�� ��%����"�O�H �������� ���&� �"���, %��"��H � sp2. ' �&��� 2 ���� N+—N–—C 115,0° ��-
����9�� &��9;�, +�& � �&��� 1, � ��/"9 N+—N– ������� (1,392 � 1,361 Å ��������������), +��, 
!�-����&�&�, �="���� ����%�����& ��O�!������� ���/��/ ���&� �"��� � !���A���� 4�-%�!���-
�������� ���9O� !� ��������H � ���&�& N15 !���"������� ���9O�. '� ���* ���+�/* ����� ��/- 
 

"� N+—N– &��9;� ������# ��/ 
��������# ��/"� N!������—N!������ 
(1,401 Å) [ 22 ], �� ��<�������� 
%��9;� ����= ���#��# ��/"� N=N 
(1,240 Å) [ 22 ], +�� ��������9������ 
� ���%�& �����+���� ��!������-
��# ?���������# !��= ���&� �"��� 
N– ���!!= C5NF4N– � ��!�/A����  
� !���"����=& ��� %�!�������-
�=& $���&����&�. ����%��/ ����-
�O�/ ��%�H�����9 � ��/ (!��$���- 
$����)(!�������#-1) �&��� [ 5 ]. 
 

���. 4. �!������ &������ � ��������� 
�&��� 2 (��� ����9 ��� c, ��"�!��/-
��+����/ +���9 *����$��&� �� !���- 
                             "���) 

 
 

 

 



������ �	��
	����� ����. 2012. 	. 53, t 5 971

	 � % � � O �  2  

'#��! ��
(�� d (Å) ��#��	�!� � � ��&���#�!� � ��#! (����.) ������ 1 � 2,  
"�#�����!� ��	���� ��� � � "���)* ����	���-���������� �����	�� 

�&�� 1 �&�� 2 
��/"9/���� d, �� � 

P�� 
d, �� � 

PBE/L1 
d, �� � 

B3LYP/L1
d, �� � 

RIMP2/L1
d, �� �
P�� 

d, �� �
PBE/L1

d, �� � 
B3LYP/L1 

d, �� � 
RIMP2/L1

N1—N2 1,361(2) 1,326 1,322 1,310 1,392(3) 1,340 1,341 1,312 
N1—C17 1,360(3) 1,384 1,376 1,386 1,350(4) 1,382 1,371 1,387 
N2—C3 1,370(3) 1,377 1,371 1,387 1,353(4) 1,369 1,361 1,382 
C3—C4 1,408(3) 1,417 1,408 1,402 1,413(4) 1,421 1,415 1,404 
C3—C8 1,404(3) 1,417 1,409 1,402 1,406(4) 1,420 1,412 1,404 
C4—C5 1,361(3) 1,391 1,382 1,385 1,368(5) 1,380 1,381 1,384 
C5—N6 1,311(3) 1,315 1,307 1,312 1,310(5) 1,319 1,312 1,312 
N6—C7 1,310(3) 1,317 1,310 1,311 1,311(5) 1,315 1,307 1,311 
C7—C8 1,371(3) 1,390 1,381 1,402 1,369(5) 1,388 1,378 1,384 
N1—C13 1,361(3) 1,384 1,374 1,384 1,346(4) 1,382 1,371 1,388 
C13—C14 1,372(3) 1,384 1,378 1,368 1,374(5) 1,383 1,364 1,367 
C14—C,N15 1,339(3) 1,341 1,330 1,348 1,392(5) 1,410 1,402 1,405 
C,N15—C16 1,324(4) 1,347 1,338 1,338 1,387(4) 1,406 1,398 1,397 
C16—C17 1,375(3) 1,377 1,371 1,378 1,366(5) 1,378 1,373 1,374 
N1N2C3 117,6(2) 118,6 119,4 116,53 115,0(2) 118,6 119,1 117,0 
N1N2C3C8   33,1(4)   46,5   44,8   53,74 –19,6(5) –40,3 –36,3 –49,4 
C17N1N2C3   31,0(3)   19,0   20,1   13,82 –49,5(4)   –24,87   –28,51   –17,66 
C14C15C18C23 — — — —   35,0(5)     31,06     34,04     34,99 

 
��&���&, +�� � �������+��& ���������� N-(2�-!�������&���)!�������# �&��� ����� ��/"� 
N+—N– ����� 1,405(3) Å, � ���� C�r—N–—N+ � ���� &�A�� !�������/&� O����� ����= 112,5(2) 
� 69,0(2)° �������������� [ 23 ].  


�������-*�&�+����� ���+��= &�����&� DFT/PBE/L1, B3LYP/L1 � RI-MP2/L1 ��H� ���&��-
��H �&����, %��"��H � �!���������# &�����& ���. ��������������+�=� ���������/ "��+�-
��# ���� ��/"�# N—N, N—C, C—C � C—F ��/ �&��� 1, !���+���=* ?��&� &�����&�, ������-
�/H� 0,016, 0,015 � 0,018 ��������������. ���%���� ��<�������=� ���������/ &�A�� ����+�-
����=&� � ?��!���&�����9�=&� "��+���/&� ��%�H��H��/ ��/ ��/"�# N1—N2, N1—�13  
� N1—�17, +��, !�-����&�&�, �="���� ���/���& ���������+������ ����A���/ �� ���$��&�-
O�H �&��� (�����������H<�* ��?����9�=* �����), !�����/<�& � �"&�����H ��!�/A���/ &�-
A�� ���&���+����&� ���9O�&� (�&. ��%�. 2). ����%��/ ������� ��%�H�����/ � ��/ �&��� 2. 

�<���< 

	���& �%��"�&, ������������ &�����& ��� !���"���, +�� ��/"9 N+—N– � N-�&���* �"���� 
� ��O�!�����# ���!!�# C5NF4 � ���&� N– &��9;� ������# ��/ ��������# ��/"� N—N, �� ��<�-
������� %��9;� ����= ���#��# ��/"� N=N, +�� ��������9������ � ���%�& �����+���� ��!���-
�����# ?���������# !��= ���&� �"��� N– ���!!= C5NF4N– � ��!�/A���� � !���"����=& ��� 
%�!��������=& $���&����&�. 
�������= (!���"���#-1)(!��$���!������-4-��) �&��� �%��"�-
H� ���!�� � �������& "� �+�� F—�-�"��&���#����#, � ��/ (4,4�-%�!�������#-1)(!��$���-
!������-4-��) �&��� ��<�������� ���9 �-�������-�"��&���#����# ���������&���+����* ����O. 

�������-*�&�+����� ���+��= &�����&� DFT/(PBE/L1), B3LYP/L1 � RI-MP2/L1 ��H� ���&��-
��H �&����, %��"��H � ?��!���&�����9�� �!���������#, !��+�& �����+;�� ������������ ���� 
&���� B3LYP/L1. 
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��%��� �=!������ !�� $��������# !�����A�� �����#����� $���� $����&�����9�=* ��-
���������# (!�����= t 09-03-00116-a � t 11-03-00205-�) � ��������/ *�&�� � ���� � &���-
�����* ��� (!����� 5.1.4). 
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