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���������� ��� �����������������! ��"�����"#���"! ��������, �$��%�&����! �"����-
�"#�� " ���"�����"#�� 3,6-�"%���'�����" (��"%&�����" �����%"�� � NH-��������" 
�%����". )������� ����&��� ��"�����"#���"� ���"&� " ��+������������ &%�"����/-
��&"�, ��&����&����� %� "! �$��%�&��"�.  
 
� � * + " ! - "  � � � ! �: 1,2,4,5-�����%"��, �%���, ������������������ ��"������, &�-
�������� �&�%", ��9�"��-&%�"����/��&"�. 

 
) ������'�� &���� "������&��"; ��+�����������! &%�"����/��&"/, ��&����&����! %� 

�$��%�&��"� ��"�����"#���"! ��������, ��������� $��<=�� &�"���"� [ 1—4 ]. �"������"#����� 
"������&��"� !"�"" 1,2,4,5-�����%"��& (���%��� ���������< 3,6-�"%���'����! �����%"��& �$-
��%�&�&��< ����/#"&�� ������������ ���(����� � �%����" [ 5 ]. �������� ��%��<����� ������-
�������������� ����"%� ������ ���(�����, ��� (��&"��, "��;� ���"���; ���������, & >���"-
��&��"" ������/ �#���&�;� �!�+"� ��+������������ &%�"����/��&"� (��$��� ��+������-
�����! &%�"����/��&"/). 	��"�" &%�"����/��&"��", ��(�"���, �&��;��� &��������� �&�%", 
�$��%����� NH-���((�/ �%��� " ������" �%��� �������� �"%���'������ 1,2,4,5-�����%"��,  
" ��9�"��-&%�"����/��&"� (����"! ������"#���"! �"����. ) (������&�����/ ��$��� ������ ��-
�� ��+������������ &%�"����/��&"� &������� " �("���� ��� ���" ���(�����& (��"%&����! 
3,6-�"%���'������ �����%"�� � NH-��������" �%����". 

/����
�������0��	 3���0 

����������� >������ ���(������& (������&���� & ��$�. 1. A����"�#���� ����=����� 
��"������ �����������������! ���(�����& $��" (���#��� "% �B����"��"�� (�" ��������/ 
���(������� (� �("�����/ ����� �����"�� [ 5 ]. ����&��� ����������� ������ " ����&"� (��-
&����"� ��� (�"&����� & ��$�. 2. CIF->�/��, �����+�'"� (����; "�>����B"; �$ "������-
&����! ���������!, $��" ��(��"��&��� & 
��$�"�+��"/ $��� ����������! �����! (
D��), 
������ ����� $��< (���#��� (� %�(���� �� "�������-��/�� www.ccdc.cam.ac.uk/data_request/cif. 
������ ��(�%"��& & 
D�� (�"&����� & ��$�. 2.  

��$��� "�����"&�����/ ����+��"/ $��" (���#��� �� �&�����"#����� #�����!���+��� 
�">���������� �Xcalibur 3�, �$�����&����� ��D-���������� (� ����������/ (��B�����. ��"-
�� &���� "�(��<%�&������ "%��#��"� — 0,71073 Å (��K�), ���>"��&�/ ����!�������, �-���-
�"��&��"�, =�� ����"��&��"� 1�. �$�� " �$��$���� �����! (��&��"�" � "�(��<%�&��"�� (����� 
(������� CrysAlis [ 6 ]. A�(��&�� �� (����'��"� �� &&��"�" "%-%� �� ������", %� "���;#��"�� 
���(����� 7, (�(��&�� �� (����'��"� �������� &&����� ����"�"#���" (� �����" �����������- 
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	 � $ � " B �  2  

������)� ��	���	�)� ����)� �#� ���#�������)* 	����##�� � ��#���� ���  
����� ���(����� 1 2 3 4  5  6  7  

�����& ���(����� A:2C A:2D A:2E A:2F A:2G A:2H B:F 
����� ��(�%"��  

& 
D�� 
795391 795392 795393 795395 795394 795396 795397 

D�����->������ C14H18N16 C14H20N18 C28H28N10 C24H24N14 C24H22N16�4 C18H16F6N16O4 C19H17BrN10 
S�����<��/ &�� 410,44 440,48 504,60 508,57 598,58 634,47 465,34 
	��(�������  

9��(��"����� 
295(2) 295(2) 295(2) 295(2) 295(2) 295(2) 295(2) 

�"����"� ������"���� ������"���� ������"���� 	�"��"���� 	�"��"���� 	�"��"���� ������"����
A���������&��- 

��� ���((� 
C 2/c C 2/c P 21/c P-1 P-1 P-1 P21/n 

a, Å 8,175(2) 7,829(2) 5,533(6) 8,196(11) 6,694(10) 7,687(3) 5,219(2) 
b, Å 11,753(2) 12,222(4) 11,735(17) 11,884(14) 8,571(13) 9,263(3) 26,828(12) 
c, Å 20,302(5) 21,042(6) 19,803(3) 13,862(17) 12,731(2) 10,732(5) 14,338(7) 
�, ����. 90 90 90 109,954(11) 88,885(19) 114,810(4) 90 
�, ����. 97,470(2) 98,370(2) 93,174(10) 99,080(11) 75,089(15) 105,460(4) 95,277(4) 
�, ����. 90 90 90 101,518(11) 72,885(14) 90,710(3) 90 
�$T�� Å3,  Z 1934,0(8),  4 1992,1(10),  4 1283,8(3),  2 1205,5(3),  2 673,29(18),  1 661,8(4),  1 1999,1(10),  4 
dx, �/��3 1,410 1,469 1,305 1,401 1,476 1,592 1,546 

�9>>"B"��� �$- 

���$B"" �, ��–1 
0,100 0,106 0,083 0,094 0,109 0,147 2,086 

���� ����"��&�- 
�"� (� U 

3,05—26,38 3,11—26,39 3,47—26,38 2,78—31,77 2,91—26,37 2,78—26,37 2,69—26,37 

��$���� ����+�- 
�"/ 

4618 4167 5663 19465 6542 3898 8347 

��%�&"�"��!  
����+��"/ 

1963 
(Rint = 0,0686) 

1954 
(Rint = 0,0704) 

2608 
(Rint = 0,0428) 

7325 
(Rint = 0,0661) 

2677 
(Rint = 0,0297) 

2661 
(Rint = 0,0230) 

4039 
(Rint = 0,0263) 

S (� F 2 1,009 0,848 0,976 1,000 0,963 1,000 1,010 
R1 [I > 2	(I )] 0,0425 0,0501 0,0335 0,0453 0,0626 0,0379 0,0423 
wR2 [I > 2	(I )] 0,0524 0,0551 0,0408 0,0868 0,1625 0,0797 0,0772 
R1 (&�� ����+�- 

�"�) 
0,1366 0,1715 0,1183 0,1291 0,1055 0,0942 0,1082 

wR2 (&�� ����+�- 
�"�) 

0,0583 0,0647 0,0437 0,0955 0,1723 0,0870 0,0831 


e, e �Å–3 0,125 " –0,155 0,143 " –0,161 0,112 " –0,107 0,156 " –0,153 0,365 " –0,191 0,148 " –0,139 0,287 " –0,298
A������ ����"��- 

&��"� �� � 
99,3 %  
(26,38�) 

96,1 %  
(26,00�) 

99,4 %  
(26,38�) 

99,0 %  
(26,38�) 

97,4 %  
(26,00�) 

98,1 %  
(26,37�) 

98,7 %  
(26,00�) 

��%��� ��"����- 
��, �� 

0,520,370,12 0,530,230,04 0,470,310,26 0,500,400,20 0,470,180,04 0,480,230,07 0,260,180,02
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�� ��"������. �(�������"� " ���#���"� �������� (��&��"�" � "�(��<%�&��"�� (����� (������� 
SHELX-97 [ 7 ]. A���+��"� �����& ���#���" � "�(��<%�&��"�� (��������"#���� ��
 (� F2  
& ��"%����(��� (�"$�"+��"" ��� ��&��������! �����&. ����� &������� ��$�&���� & ������-
�"#���" ����#"������ (���+��"� " &��;#��� & ���#���"� & "%����(��� (�"$�"+��"" & ����-
�" ���%��"�� � %�&"�"���" ��(��&��" (���������". ����� &������� NH-���(( (%� "���;#�-
�"�� ���(�����& 1 " 7) �(�������� (����� ������� " &��;#��� & ���#���"� ��%�&"�"��. 

�9�������� 
����0���� 

P����������������� ���(�����, �$��%�&����� �"�����"#�� �"%���'����� 3,6-$"�(3,5-
�"���"�("��%��-1-"�)-1,2,4,5-�����%"��� � (��"%&�����" �%��� (1—6), "��;� �����& �����-
%"�:�%�� 1:2 (��. ��$�. 2). �������&����/ ���(���� 3-(4-$���>��"�)��"��-6-(3,5-�"���"�("��-
%��-1-"�)�����%"�� � 1,2,3-$��%���"�%���� (7) "���� �����& 1:1. 	��"� �$��%��, ���!"�����"� 
���(�����& ��&(����� � ���"#���&�� (���������&���� �$�"+����! �����& �%��� �����%"��&��� 
" ("��%��"�<���� B"���& & �������� �"%���'������ �����%"�� (��(�"���, (��� �����& N(2)  
" N(4A) �� �"�����, �). 	���� ��&(����"� �$T�������� ���, #�� &� &��! ��������"&����! ���-
(�����! �$�%����<�� (�"�����&�;� $">�������� &��������� �&�%", �$��%�&����� ������ &�-
������ NH-���((� �%��� " ������" �%��� ("��%��"�<���� " �����%"��&��� B"��� (��. �"�����). 
)&����"� & �������� ��(���"���<��! NH-���(( (B, D) (�"&��"� � ����+���"; �"����� ��+-
�����������! &��������! �&�%�/, �� � ��!�����"�� &�=���%&����! $">�������! �&�%�/ 
(��. �"�����, �, +). h�� (�%&����� (���(���+"�<, #�� "����� &�%��+����< �$��%�&��"� &���-
�����/ �&�%" NH-���((� �%��� � ������" �%��� ���<B� �����%"�� " ("��%��"�<���� %�����"��-
�� �(�������� &%�"���; ��"����B"; ������� (�" �$��%�&��"" ��"������. �������"��"�" 
�����! �&�%�/ (�"&����� & ��$�. 3. �������� (���#����� ������, ���(������ N—H…N("��%��� 
$">�������/ &��������/ �&�%" &����� !�������"%����� ���<="� ��������"��, #�� �&�%< 9��/ 
+� NH-���((� �%��� � �����%"��&�� ������ �%���. A�" 9��� ��"�����"� ���(����� $">�����-
��! &��������! �&�%�/ &�%������� (�" (���!��� �� ���(�����& 1—3 � ���(������ 4—7. 
��-
(����� 4—7 �$�%����<�� �����+�� �������� �����& &������� $��%��<���� ���<B� $��%��%���  
� ������ �%��� �����%"�� " ������ &������� �"$� ���"�<��/ ���((�, �"$� $��%��<���� ���<B� 
(& %�&"�"����" �� %�����"���� & �����%"��). )�������, &%�"����/��&"� N—H…N("��%��� �&������ 
$���� &������� &������&"� &���+����! �������! �&�/��& ("��%��"�<���� B"���, (�9���� 
�;$�� ����"#���"� (��(����&"� " ��(���"���<��� ��&�������� &%�"����/��&"� (4—7) (�"&�-
��� � ����"���<�� ��(��&������� &%�"����/��&"; � ������ �%��� ("��%��"�<���� %�����"��-
�� (���� D—H…A �����"��� � 180�), ����� ��� ��������"� ��+�� �����%"��&�� ������ �%���  
" ���� N—H…N�����%"�� (�"�$����;� &�� $��<="� %��#��"� (��. ��$�. 3). 

) �$��%�&��"" ����&�! �(���&�� & "���������! ��"������! �#���&�;� ���(�" ��(�����-
��! �������, �$��%�;'"��� %� �#�� �����#"������! ��9�"��-&%�"����/��&"/. ��9�"�� �$��-
(�#"&����� ���������" �����& �%��� �%���& " �����& �������� ���<B� �����%"�� ��� ���(���-
��& 1, 2 (��� ���(����� 1 �"�"���<��� ��+������� ��������"� ��+�� �����" ��$�;��;��� 
��� �����& N(8) " N(7) �����%��� " �(6) �����%"��&��� B"��� (�(6)…N(8) [0,5+x, 0,5�y, 0,5+z] 
3,20 Å, �(6)…N(7) [�x, y, 0,5�z] 3,20 Å); ��� ���(����� 2 — ��� �����& N(6) 5-��"�������%���  
" �(1) �����%"��&��� B"��� (�(1)…N(6) [�1+x, y, z] 3,21 Å), ������" �������� $��%��%���& � ���-
���" �������� �����%"��&��� ���<B� ��� ���(�����& 3—5 (��(�"���, ��� ���(����� 3 ��+-
������� ��������"� ��� ����� �����%"�� �(1) " "����� �(2) [1�*, 2��, 1�z] �����&���� 3,26 Å)  
" ������" �������� ��� ���(����� 7. ����;#��"� �����&���� ��"����� 6, & ������� �������� 
��"�%��� �� ��!������ & ����/ (�������" � ���������" �����%"�� " ��%&������ � �"� (�� ��-
��� 60�. ��������"� �� (�������" &�%&��� ���"#"�� & ��������� ��"�%��� ��">������"�<��! 
���((. 
�"�����"#����� �(���&�� ������� ���(����� (������&���� ��$�/ #�����&��"� ����& 
�����%"�� " ��"�%���. 

	��"� �$��%��, ��&������� ��"�����"%�B"� �%���& " (��"%&����! �����%"�� ��(��&�+��-
���� �$��%�&��"�� $">�������! ��+�����������! &��������! �&�%�/ � �#���"�� NH-���((� 
�%��� " �����& �%��� �����%"�� " ("��%��"�<���� %�����"����. A� &��/ &"�"����", &�%��+- 
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�������<��� ���"&� & �����������������! ��"������!: A:2C (�); A:2D (�); A:2E (�); A:2F (�); A:2G (�);  
                                                                            A:2H (�); B:F (+). 
�� �"����� (�"&����� �$�%��#��"� ���<�� ��! �����&, ������� �#���&�;� & �$��%�&��"" �������<��! &��������!  
                                                                                               �&�%�/ 

 
����< �$��%�&��"� ��+�����������! &��������! �&�%�/ (���$���� �"(� ���%�&����� ��=�;-
'�/ (�" >���"��&��"" ��"�����"#���"! �������� ���(�����&. )&����"� & �������� ��(���"-
���<��! NH-���(( (�"&��"� � ��(���"���<��� ��+������������ &��������� �&�%��, ��  
� �$�%����<��� ��!�����"�� &�=���%&����! �&�%�/. 
�"�����"%�B"� � �#���"�� (����"! ��-
����� �%��� (�"&��"� � �$��%�&��"; ���"���! �������� � ���"#"�� ��+�����������! �—�-
��������&. ������B, &&����"� & �������� �%��� ��">������"�<���� %�����"���� (�"&��"�  
� ����=��"; ����&�/ �(���&�" � ��!�����"�� $">�������! ��+�����������! &��������! 
�&�%�/. 



�O����O
��Z��\O )^�����O��	)�Z ) 
���	���� A���^)���\ 	O	��^��� � �^�����  1175

	 � $ � " B �  3  

-�	���	����� ����	���)* �����& N—H…N (Å, ����.) � ���#�������)* 	����##�*  

�����  
���(����� H…A d(D—H) d(H...A) �DHA d(D...A) 

1 H(5D)…N(2) 0,860 2,104 153,5 2,899(3) 
 H(5D)…N(4�) 0,860 2,350 134,3  3,014(3)  

H(9A)…N(1) 0,823(2) 2,421(2) 145,9(2) 3,137(3) 
H(9A)…N(2) 0,823(2) 2,248(2) 172,8(3) 3,067(3)  
H(8)…N(1) 0,958(3) 2,485(3) 130,3(2) 3,189(3)  
H(8)…N(4)  0,958(3) 2,031(3) 159,2(3) 2,946(3) 

2 

H(9B)…N(5) 0,893(2) 2,123(3) 173,0(2) 3,011(3) 
H(1)…N(3) 0,896(14) 2,611(14) 139,5(2) 3,342(3)  3 
H(1)…N(5A) 0,896(14) 2,273(14) 154,1(2) 3,105(3)  
H(8)…N(11) 0,956(17) 2,031(17) 165,0(1) 2,964(2) 
H(8)…N(14) 0,956(17) 2,672(17) 127,8(1) 3,345(2) 
H(1)…N(5) 0,979(2) 2,697(2) 126,8(1) 3,376(3) 

4 

H(1)…N(6) 0,979(2) 2,009(2) 165,1(1) 2,965(3) 
H(6)…N(4) 1,039(2) 1,922(2) 156,7(1) 2,906(3) 5 
H(6)…N(2) 1,039(2) 2,524(2) 130,2(1) 3,292(3) 
H(8)…N(2) 0,951(2) 1,826(2) 157,0(1) 2,726(3) 6 
H(8)…N(3) 0,951(2) 2,476(2) 126,3(1) 3,134(3) 
H(3)…N(5) 0,971 2,594 122,7 3,224(3) 
H(3)…N(7) 0,971 1,958 162,6 2,899(3) 

7 

H(9A)…N(4) 0,860 2,081 178,0 2,940(3) 
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