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��������� ������������������� ������������ �-34S � ��������� 100�363 K. �!�"��� 
���!����#�$ �!%�����$ #���%����� ��%&�"����' (��%�������' $"�'��. �&���)���� 
�����"���� �&*�%� $"�'�� ��������� 154 Å3, � ���������+��� 4,8 %. ����!���, "�� � �!�-
"����% ��������� ��%#������ ������%������$��9� %�;���%�9� ������$��$ S—S � %�-
������ S8 #�� ���������� � ������% �%��+<�)��$ �� 0,006 Å. = �� ;� ���%$ %�;%�����-
�$��9� �������9 S…S, ����9 �����9> %��+<� ��%%9 ���-���-����+���9> ��������,  
� ������% �����"���)��$ �� 0,097 Å. 
 
DOI: 10.15372/JSC20160824 
 

 � � � � � � �  ! � � � ": ����, �!���#, �����������������9' �����!, ���������>�%�$. 

 
����� #��&��% �����%������ %��������������$ �����������$ ���'��� �!���#��-"���9> 

���������', � ��% "���� ���9, �����$��$ � ��%, �����9� � &���B�% %���� ��"+ � ������ ��>��-
����' #���"���$ F���G�����+�9> %���������. ����������9� ����9� #� �������) ���9 #���-
�������9 �������"�� <����� [ 1—8 ], ������ �������"�9� ����9� ��$ �!���#��-"����' ���9 
���������)�. = [ 4 ] &9�� #�������9 �����������$ ��������9 �������+��' ���9 � ��������� 
100�300 K. H��+ �����$B�' ��&��9 — �!�"���� ���������>�%�"����> ���&�������' �-34S #�� 
���������� � ��������� 100�363 K, �.�. #�����"���� �#���+ �� ��%#������9 #�������$.  

#�!$�����%&. = �����������$> ��#��+!����� �!���# 34S #���!������� �� ���&�����' 
>�%�"����' ��%&����� � �!���#��' "������' 99,9 %. ��$ #���"���$ >�%�"���� "���9> �&��!-
G�� ��%&�"����' %���F���G�� ���9 (�-34S) #�������� �> ���>������) �������$G�) � �����%� 
� #������)B�' ���������!�G��' �! �������, ��� �#����� � [ 9 ]. ����"���9� ����% �&��!�% 
�&��!G9 �-34S �%��� >�%�"����) "������ �� %���� 99,9 %. 

������������ ���> %������������� (����� �, = � �) &9�� #�������� �� ��F�����%����> 
Bruker 8 APEX (MoK�-�!��"����, ���F����9' %���>��%����, ���>����������9' CCD-�����-
���, ��%#��������$ #�������� Cryostream 800 Plus) � Bruker DUO (MoK�-�!��"����, ���F���-
�9' %���>��%����, ���>����������9' CCD-��������, ��%#��������$ #�������� Cobra). 
��-
���������F�"����� ����9�, #���"���9� � ��������� ��%#������ 100�363 K, #�������9  
� ��&�. 1. ���"����� 38 ���������9> #���%����� #�������� #� ��%#����� #�����%% SHELX-97 
[ 10 ]. ������������� �&��!G� �, #���"���9� #�� 363 K, ��#��������9 � ��������"����' &��� 
������������������9> ����9> ICSD (Fachinformationszentrum Karlsruhe, =-76344 Eggenstein-
Leopoldshafen, Germany; e-mail crysdata@fiz-karlsruhe.de) [ 11 ] #�� ��%���% 430340. 
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	 � & � � G �  1  

�	����$$���	���	�'� "�	���	����� �-34S* 

�, K 100 143 150 243 293 296 340 363 

������� B � A � A B B A 

a, Å 10,3409(7)  10,3651(4) 10,3725(4) 10,4295(5) 10,4636(5) 10,4672(3) 10,487(2) 10,5274(19)
��/�100 K, % — 0,2 0,3 0,9 1,2 1,2 1,4 1,8 
b, Å 12,6903(8)  12,7231(5) 12,7339(6) 12,8143(5) 12,8623(7) 12,8676(4) 12,918(3) 12,984(3) 
�b/b100 K, % — 0,3 0,3 1,0 0,9 1,0 1,1 1,2 
c, Å 24,3710(13) 24,3958(9) 24,4030(10) 24,4584(10) 24,4870(12) 24,5015(6) 24,512(4) 24,523(5) 
�c/�100 K, % — 0,1 0,1 0,4 3,7 4,1 4,5 4,8 
V, Å3 3198,2(3) 3217,2(2) 3223,2(2) 3268,8(2) 3295,6(3) 3300,05(16) 3320,7(11) 3352,0(11) 
�V, Å3 — 19 25 70 97 102 123 154 
�V /V100 K, % — 0,6 0,8 2,2 3,0 3,2 3,8 4,8 
d�9", �/c%3 2,131 2,118 2,114 2,085 2,068 2,065 2,052 2,033 
v, %%–1 2,129 2,117 2,113 2,083 2,066 2,063 2,051 2,032 
�������� �, ����. 3,34�31,66 2,67�30,86 2,67�30,53 2,65�30,76 2,64�30,51 2,64�36,68 2,64�31,79 2,63�30,84 
N�!%. / N��!����.  8462 / 1203 3372 / 1135 3426 / 1115 3444 / 1152 3539 / 1148 9532 / 1918 7345 / 1225 3572 / 1176
������� �&���, %  

(2� < 50�) 
99,4 99,9 99,7 100 99,9 99,8 100 99,8 

R���, % 2,97 2,40 2,15 2,16 2,42 3,52 3,16 2,38 
N, (I 	 2
(I ) 1114 989 1000 967 947 1613 976 912 
S #� F2 1,071 1,044 1,039 1,018 1,031 1,171 1,214 1,014 
R1 / wR2, % 1,63 / 3,12 2,54 / 4,32 2,23 / 4,34 2,94 / 4,91 3,25 / 5,32 3,07 / 9,63 3,69 / 7,52 3,70 / 6,01 
R1 / wR2, % (I 	 2
(I ) 1,41 / 2,99 1,95 / 4,09 1,89 / 4,14 2,17 / 4,56 2,37 / 4,84 2,31 / 7,45 2,45 / 4,82 2,44 / 5,49 

 
 

 

* ���������������$ ���##� Fddd, Z = 16.  
 

�����!���$ ���. 1, #��������9' #� ����9% [ 4 ] ��$ �������+��' ���9 � ��<�% ����9% 
��$ �-34S, %�;�� ������+ �9���, "�� � #������> #����<����� (��#���%����� !��"���� #���%��-
��� (��%�������' ��%&�"����' $"�'�� �� ����"����$. ��� ���������� �����"���� #���%����� 
�, b � � #����>���� ���!����#��. 	��, � �!�"����% ��������� 100�363 K ���������+�9' #��-
���� �������$�� 1,8, 1,2 � 4,9 % ��������������. �&���)���� �����"���� �&*�%� (��%�������' 
$"�'�� 153,8 Å3, ���������+��� — 4,8 %.  

�������� %������9 S8 � ��%���G�$ ���%�� #���!��9 �� ���. 2. �!%�����$ ������9> %�;-
���%�9> ������$��' � �������9> ����� � ��������� 100�363 K #�������9 � ��&�. 2. � �"���% 
����"�� ���������9> ���������' %�;�� �������������+, "�� ������%������$��9� %�;���%-
�9� ������$��$ S—S #�� ���������� ��%���� �%��+<�)��$. = ���> ���"�$> — S(1)—S(1a)  
� S(4)—S(3) — ��&�)�����$ �#����&� !�����%����, %���%��+�9� !��"���$ #���"��9 � ��'���  
 

��%�����' ��%#������9. ������� !��"���� S—S 
� ��������� 100�296 K �%��+<����$ �� 0,005 Å, 
"�� ����������$ � ����9%� [ 4 ]. �&B�� �%��+-
<���� S—S�� � ��������� 100�383 K ��������� 
0,006 Å. ���������$ ���%�� ���9 �� ����������-
����"��' #�������� (�) �� ���% ��������� #���-
��"���� �� %��$)��$ � �� #���9<�)� 0,494 Å.  
 

���. 1. {�����%���+ #���%����� (��%�������' $"�'- 
                         �� �-34S �� ��%#������9. 
|���>��9%� ����$%� #���!��9 ����9� ��&��9 [ 4 ] ��$  
                                     #�������' ���9 
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���. 2. ~���%��� ���������"����' ��������9 �-34S. 
����!��� �������� %������9, ��%���G�$ ���%��, (���#����9 ��#-
���9> ����&���' � %�;%������$��9� �������9, � �����9> ���- 
       ���$��$ S…S %��+<� ��%%9 ���-���-����+���9> �������� 

 
�! ����9> ��&�. 2 �������, "�� #�� #��9<���� 

��%#������9 �� 100 �� 363 K ����9 %�;%������$��9> 
��������� S…S �����"���)��$ #��%���� �� 0,1 Å.  
= ��&�. 2 �9�����9 �������9, ����� �����9> %��+<� 
��%%9 ���-���-����+���9> ��������. �>�%� ����> ���-
������ #���!��� �� ���. 2.  

 
��&��� �9#������ !� �"�� ��&����� � ��%��> ���-

��!�G�� #�����%%9 #��9<���$ �����������#���&��-
��� 	��. 
 

	 � & � � G �  2  

�)������� ��*�����'" 	��������! � %�$����'" ��$�% % ��	���	� �-34S  
(	� (�%'+���� ���(�	���	' 

�, K 100 143 150 243 293 296 340 363 

������� B � A � A B B A 

%* 

S(1)—S(1a), Å 2,0496(5) 2,0485(7) 2,0479(6) 2,0449(7) 2,0410(8) 2,0434(7) 2,0416(14) 2,0466(10)  0,1 �
S(1)—S(2), Å 2,0556(3) 2,0551(5) 2,0549(5) 2,0516(6) 2,0510(6) 2,0517(5) 2,0482(10) 2,0489(7)  0,3 �
S(2)—S(4), Å 2,0534(3) 2,0513(5) 2,0530(5) 2,0492(5) 2,0476(6) 2,0482(5) 2,0437(10) 2,0445(7)  0,4 �
S(4)—S(3), Å 2,0532(3) 2,0515(5) 2,0513(5) 2,0485(6) 2,0466(6) 2,0492(5) 2,0463(10) 2,0482(8)  0,2 �
S(3)—S(3a), Å 2,0520(5) 2,0519(7) 2,0509(6) 2,0497(8) 2,0474(8) 2,0460(7) 2,0425(14) 2,0454(9)  0,3 �
S—S�, Å 2,053 2,052 2,052 2,049 2,047 2,048 2,044 2,047  0,3 �
�S(1a)—S(1)—S(2) 108,295(15) 108,31(2) 108,34(2) 108,39(3) 108,39(3) 108,40(2) 108,46(5) 108,38(3) ~ 
�S(4)—S(2)—S(1) 107,203(15) 107,26(2) 107,235(19) 107,30(2) 107,36(2) 107,36(2) 107,48(4) 107,40(3) ~ 
�S(3)—S(4)—S(2) 107,958(14) 107,97(2) 107,98(2) 107,94(2) 107,98(3) 108,02(2) 108,04(4) 107,83(3) ~ 
�S(3a)—S(3)—S(4) 109,022(15) 109,02(2) 109,05(2) 108,99(2) 109,00(3) 109,06(2) 109,10(4) 109,06(3) ~ 
�, Å 0,494 0,494 0,493 0,493 0,492 0,492 0,491 0,492  ~ 
S(1)…S(1), Å 3,6830(5) 3,6993(7) 3,7031(6) 3,7422(7) 3,7616(8) 3,7640(6) 3,7827(13) 3,7940(11)  3,0 �
S(1)…S(2), Å 3,8425(4) 3,8482(5) 3,8512(5) 3,8657(6) 3,8757(7) 3,8770(5) 3,8866(12) 3,9007(10)  1,5 �
S(1)…S(3), Å 3,4371(3)** 

3,7376(4) 
3,4493(5) 
3,7489(5) 

3,4533(5) 
3,7534(5) 

3,4830(5)
3,7805(6)

3,5005(6)
3,7970(6)

3,5011(5)
3,7987(5)

3,5169(10) 
3,8148(10) 

3,5341(8)  
3,8297(8)  

2,8 �
2,5 �

S(1)…S(4), Å 3,7776(4) 3,7895(5) 3,7919(5) 3,8176(6) 3,8323(6) 3,8357(6) 3,8470(13) 3,8593(10)  2,2 �
S(2)…S(3), Å 3,7532(4) 

3,7582(4) 
3,8932(4) 

3,7680(5) 
3,7704(5) 
3,9003(5) 

3,7698(5) 
3,7723(5) 
3,9030(5) 

3,8000(5)
3,8041(5)
3,9217(5)

3,8141(6)
3,8219(6)
3,9325(6)

3,8148(5)
3,8223(5)
3,8771(5)

3,8285(10) 
3,8381(10) 
3,9403(10) 

3,8417(8)  
3,8537(8)  
3,9515(8)  

2,4 �
2,5 �
1,5 �

S(2)…S(4), Å 3,6331(4) 3,6482(5) 3,6515(5) 3,6844(6) 3,7048(6) 3,7058(5) 3,7260(14) 3,7435(8)  3,0 �
S(3)…S(3), Å 3,3165(5) 3,3269(7) 3,3316(6) 3,3566(8) 3,3735(8) 3,3765(7) 3,3886(15) 3,4044(10) 2,7 �
S(3)…S(4), Å 3,8160(4) 3,3411(5) 3,8266(5) 3,8464(6) 3,8575(6) 3,8589(5) 3,8656(12) 3,8820(9)  1,7 �
S(4)…S(4), Å 3,3410(5) 3,3543(7) 3,357(6) 3,3903(7) 3,4095(8) 3,4123(6) 3,4306(13) 3,4467(10) 3,2 �

 
 

 

  * ���������+��� �!%������ ����"��9: � — #����&; � — �����"����; � — �%��+<����; ~ — #���-
��"���� �� %��$���$.  
** =9�����9 �������9, � �����9> ������$��$ S…S %��+<� ��%%9 ���-���-����+���9> ��������.  
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