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������� ��� ���������� ��������������� ���!��!�� 4,5-"��-#����-8�-#����-
3,4,4�,5,6,8�-$����$����-1�,8�-��������[4.5-d]���������-2,7-����� � %&�%���& �� ���-
#����'����&� ���"�������. 
 
� " & ' # � ( #  � " � � �: ��������������� ���!��!��, 4,5-"��-#����-8�-#����-
3,4,4�,5,6,8�-$����$����-1�,8�-��������[4.5-d]���������-2,7-����. 

 

�� �(%�����, ���$�����������&� ����'�� ����� ��������� ��(%�%�)+���� ������� ��-

�!����� ��%&/ "����$������ ����%�&/ ���������9 � �������%���&/ ������%. � !������� ���/ 
��� "���� ���������9 ��� #�����!)� ��%&9 ����!��, �����:�+�9 ����%�&� ���!��!��&� 
����� %��/ ��/���&/ �����!�. 

����&%�� %&;��(��:�����, �& (������< '��<) ������:��< �������%���� �� ����#���-
'�� ����'�� =��:������ � �����<(�%����� ������������/ ������%. > ������%� ������������/ 
������% ��� �������%���� "&� %&"��� �'���#���� [ 1 ]. 
�������'�� "��(��<��$���, �'���#�-
���� � ���"����� % �(��������%�� ������ % ����!���%�� ���'�������%����9 HCl ���%���  
� �"��(�%���) 4,5-"��-#����-8�-#����-3,4,4�,5,6,8�-$����$����-1�,8�-��������[4,5-d]����-
�����-2,7-����� (I). 

> ������+�9 ��"��� ������ ����$������!��!��&9 �����( 4,5-"��-#����-8�-#����-
3,4,4�,5,6,8�-$����$����-1�,8�-��������[4.5-d]���������-2,7-����� (I). 

)*�+#�/%#�!�"0��9 '��!0. �����( ���������� I 
������ % ��"��� [ 1 ]. 
������� ��� ��� ���!��� �%!-
������9 ���������(�'��9 ���������� I �( A������. 
����$������!��!���� �������%���� ���������� I ���-
%����� �� ��#���������� Bruker SMART APEX II 
CCD (T = 296 K, �MoK�-�(�!�����, $��#���%&9 ����-
/�������, �- � �-�������%����, 2�max = 56�). 


�������& ����$������ ���������� I (C24H22N4O2 �  
�H2O, Mr = 416,47) "��&�, T�� = 165—167 �C, �!"������$� $�"��!��, ��(��� 0,30	0,30	0,30 ��, 
���������&�: a = 11,2789(12), b = 17,4774(19), c = 10,5751(11) Å, 
 = 94,719(2)�, V = 2077,6(4) Å3, 
����������%����� $�!��� P21/c, Z = 4, dx = 1,332 $/��3, � = 0,090 ��–1. �(�����& �������%����� 
23736 ����:���9 (5127 ��(�%����&/ ����:���9, Rint = 0,025), ��� �����&/ %%����� ���!A���-
�������� �����%�� �� ��$��+���� � ����+<) ���$����& SADABS [ 2 ]. 

���!��!�� ���������� I ���;�#��%��� ����&� ������� � !������� ������� ������<;�/ 
�%������% % ���(�������� ���"��:���� ��� ��%�������&/ �����%. 
������� ���������� I ��- 
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���. 1. �����!������ ���!��!�� ����$������ ��-
�������� I. ��<�������%��� ��(�'�� ��(!������-
�����9 �����!�& %��& � ���<;�9 (����������<) �� 
�������%����. > �����!�� I ���%����& ���<�� ���-
�& %������� �����$�!��, � ���:� ����& %������� 
��� ��������������/ �����/ !$������. Z���/�%�9 
�����9 ����(��� ��:�����!������ %���������  
                                          �%�(< 

 
���:�� ���<%���!) �����!�! %��&, ��(!����-
������!) �� �%!� ����:����� � (��������-
����� 0,7:0,3. ����& %������� �����$�!��  
� ���<%����9 �����!�& %��& %&�%���& �"\��-
��%�� % ��(�����&/ �����(�/ ^!�<� � %��)��-
�& % !�������� � #������%���&�� ��(�'���-
�&�� � �(������&�� �����%&�� ����������� 
(UA�%(H) = 1,5UA�%(O) � U�(�(H) = 1,2UA�%(N)). 
�-
�������& �����<�&/ �����% %������� ������-
���& �( $������������/ ���"��:���9 � !���-

���& �� ������ ����(������ � �����%&�� ����������� (UA�%(H) = 1,5UA�%(C) ��� $�!�� CH3  
� UA�%(H) = 1,2UA�%(C) ��� %��/ �����<�&/ $�!��). ���������<�&� (������� #������% ���/�����-
��� ��%�& R1 = 0,041 ��� 4084 ��(�%����&/ ����:���9 � I > 2(I ) � wR2 = 0,111 ��� %��/ ��(�%�-
���&/ ����:���9. >�� ������& ���%����& � ����+<) ��������� ���$���� SHELXTL [ 3 ]. 

���!��!�� I ��������%��� % 
��"���:���� "���� ���!��!��&/ ����&/ (����� ��������-
%���� CCDC 732855). 

����;<#�/# �#��"0!�!��. �������� � ��������������� !����%�� ����$������ ���������� 
I ����(��& �� ���. 1 � 2, ����& �%�(�9 � %������&� !$�& % �����!�� I ���%����& % ��"�. 1. 

=�'���������� ������� �����!�& I �"��(�%��� �%!�� )��-���������&�� �� �%�(� C(4a)—
C(8a) $����$��������������%&�� '������ (��������&9 !$�� H(4a)—C(4a)—C(8a)—C(21) ��-
%�� 48,2�) (��. ���. 1). �"� ;���������&/ '���� ���)� ���#����'�) ��*" (���������� ����� 
C(4a) �� ������/ ���������9 C(8a)N(1)C(2)N(3)C(4) (��������< A) � C(5)N(6)C(7)N(8)C(8a) 
(��������< B) ��%�& –0,611 � 0,680 Å ����%����%����). ��������� �������<, ��� ���� ��������� 
O(1) �!+���%���� %&/���� �( ��������� A (���������� �����%���� 0,137 Å), % �� %���� ��� ���� 
��������� O(2) #��������� ��:�� % �����$����9 ��������� B (���������� �����%���� ���<;� 
0,001 Å). c��� #���, ��-%������!, �"\�������� ����:����� ��������-���$����<��9 ���#�$!-
��'�� ����� �(��� N(1) (�!��� %������&/ !$��% ��� ����� �(��� N(1) ��%�� 355,4�), !����%!)- 
 

 

 

���. 2. >�������&� �%�(� 
� !����%�� �����!� ��-
�������� I % ��������� 
(%�������&� �%�(� ����-
(��& ;���/�%&�� �����-
                   ��) 
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	 � " � � ' �  1  
����!�"� ��+�	���"� ����	�
��
 d (Å) � !�$��	�"� ��$" � ($���.) �$
 ��$���$" I 

�%�(< d �%�(< d �%�(< d 
      

O(1)—C(2) 
O(2)—C(7) 
N(1)—C(2) 
N(1)—C(8a) 
C(2)—N(3) 

1,2361(14) 
1,2435(14) 
1,3492(15) 
1,4565(14) 
1,3529(17) 

N(3)—C(4) 
C(4)—C(4a) 
C(4a)—C(5) 
C(4a)—C(8a) 
C(5)—N(6) 

1,4481(16)
1,5418(14)
1,5422(15)
1,5414(15)
1,4555(14)

N(6)—C(7) 
C(7)—N(8) 
N(8)—C(8a) 

1,3447(15) 
1,3460(14) 
1,4639(13) 

�$�� � �$�� � �$�� � 
      

C(2)—N(1)—C(8a) 
N(1)—C(2)—N(3) 
C(2)—N(3)—C(4) 
N(3)—C(4)—C(4a) 

124,51(10) 
117,56(10) 
125,98(10) 
109,28(9) 

C(4)—C(4a)—C(8a) 
C(5)—C(4a)—C(8a) 
C(4a)—C(5)—N(6) 
C(5)—N(6)—C(7) 

111,11(8) 
108,38(9) 
108,00(9) 
123,06(9) 

C(7)—N(8)—C(8a) 
N(1)—C(8a)—C(4a) 
N(1)—C(8a)—N(8) 
C(4a)—C(8a)—N(8) 

126,35(9) 
107,30(8) 
108,46(9) 
109,52(8) 

C(4)—C(4a)—C(5) 112,11(9) N(6)—C(7)—N(8) 117,54(10)   
 
+�$� % �"��(�%���� ��:����-
�!�����9 %��������9 �%�(�  
� ���<%����9 �����!��9 %��& 
(��. ��:�). f�������-���$����<-
�&� ���#�$!��'�� :� �����<-
�&/ �����% �(��� N(3), N(6)  
� N(8) #��������� �� ����:��& 
(�!��& %������&/ !$��% ��� 
�����/ �(��� N(3), N(6) � N(8) 
��%�& 359,4, 360,0 � 360,0� ��-
��%����%����). ^����<�&� (�-
��������� ��� �����/ !$������ 
C(4) � C(5) ���������%��&, ��-
��%����%����, ���%��������<�� 
� ���%��A�%�������<��. ^����<-
�&9 (���������< ��� ����� !$-
������ C(8a) (������� ���%��-
������<��� ����:���� �� ��-
��;���) � ����������%��! 
'���! N(1)C(2)N(3)C(4)C(4a)C(8a) � ���%��A�%�������<��� ����:���� �� ����;���) � ����-
������%��! '���! C(4a)C(5)N(6)C(7)N(8)C(8a). 

���������� I �%������ �������������� � ���&�<�� ���������������� '������� ��� ���-
��/ !$������ C(4), C(4a), C(5) � C(8a). 
������� ���������� I �������%���� ��'���� � ������-
���<��9 ���#�$!��'��9 /����<�&/ �����% — rac-4R*,4aR*,5R*,8aS*. 

> ��������� �����!�& I �"\������& % $�#����%���&� ����, ��������<�&� ��������� 0YZ, 
��������%�� %�������&/ �%�(�9 ��� ������!) ��:�! ��"�9, ��� � ����( ���<%���!) �����!�! 
%��& (��. ���. 2, ��"�. 2). ����!�� (������<, ��� �����$�!��� >N(3)H % �"��(�%���� %������-
�&/ �%�(�9 !������ �� ���������. 
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	 � " � � ' �  2  
-�����	�" !�������"& �!
7�� (d, Å � �, $���.) ! ���������	�  

���������
 I* 
f������� d(D—H) d(H…A) d(D…A) �(D—H…A)

N(1)—H(1N)…O(3) 0,91 1,94 2,829(2) 167 
N(1)—H(1N)…O(3�) 0,91 1,75 2,657(2) 178 
N(6)—H(6N)…O(2)#1 0,92 1,99 2,902(2) 167 
N(8)—H(8N)…O(1)#2 0,90 2,11 2,975(2) 160 
O(3)—H(3A)…O(2)#3 0,98 1,83 2,753(2) 155 
O(3�)—H(3A)…O(2)#3 0,96 1,83 2,756(2) 161 
O(3)—H(3B)…O(1)#2 0,95 1,92 2,756(2) 147 
O(3�)—H(3B)…O(1)#2 0,96 1,92 2,754(2) 144 

 

 

 

* D — ������������, A — ���������'�����. 
f � � � � � � � � �. �������������� ����"��(�%���� ��� A�%�-

%������&/ �����%: #1 –x, –y, –z+2;  #2 x, –y+1/2, z+1/2;  #3 x, –y+1/2, 
z–1/2. 


