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5  N—H…O  1,4-

- (N1), -  (N2) ( . 1).  N—H -

 N2—H2B…O1D : N—H 0,91(4), H…O 2,16(4) Å, N2—H…O

158(3)  N1—H1A…O1D: N—H 0,84(3), H…O 2,21(4) Å, N1—H…O 164(3) . -
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( -  2,56 Å [ 6 ] ).
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14A 15A) (Å) N1C2C3C10N2

1 5 6 7 14A 15A

N1—C2 1,297(7) 1,286(4) 1,278(5) 1,278(3) 1,307

C2—C3 1,442(6) 1,431(3) 1,459(5) 1,445(3) 1,427

C3—C10 1,393(6) 1,399(4) 1,384(4) 1,389(3) 1,426

N2—C10 1,327(7) 1,305(4) 1,331(5) 1,318(3) 1,320

N2—H2A 1,13(7) 0,81(4) 0,79(5) 0,86(3) 1,308

N1…H2A 1,65(7) 2,03(4) 2,04(3) 2,04(3) 1,247

N1...N2 2,644(7) 2,683(4) 2,652(6) 2,690(3) 2,447
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 CCl4  0,05 1  0,03 .

.

 Bruker P4 (MoK - , , /2 -c )

.

. 5—7
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10 0,0a 6,1 0,0b 6,6

11 4,1 4,9

12 1,4 3,2 1,8 2,8

13 0,5 0,1

14 0,0c 4,6 0,0d 4,5

15 1,3 1,2

1 0,0e 4,6e

1a 1,9e

a,b,c,d)  (H): a) E = –1735,571413,
b) E = –1676,224142, c) E = –2042,987515,
d) E = –1924,291281.
e)  [ 1 ].
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 3

5 6 7

C11H3F9N2

+ 1/2(C4H8O2)

C11H3F9N2

+ 1/2(C4H4N2)

C11H3F9N2

+ 1(C5H5N)

. 378,21 374,20 413,25

P-1 P21/c P-1

, . 2,12—22,49 2,60—25,00 2,44—25,09

a, Å 8,7162(6) 6,465(1) 8,380(2)

b, Å 8,7898(8) 25,972(3) 9,030(3)

c, Å 10,4109(8) 8,249(1) 12,344(3)

, . 77,461(7) 69,10(2)

, . 69,353(5) 95,57(2) 73,42(2)

, . 78,722(6) 77,58(2)

V, Å3 722,4(1) 1378,6(3) 829,6(4)

Z 2 4 2

( .), / 3 1,739 1,803 1,654

, –1 0,191 0,196 0,171

, 0,6 0,4 0,2 1,0×0,4×0,4 0,9×0,5×0,3

./ . 2033/1882 2614/2413 3089/2876

0,9693—0,9450 0,9858—0,8120 0,9924—0,6062

 [I > 2 (I )] 1348 1543 2261

260 247 266

R1  [F > 4 (F)] 0,0326 0,0597 0,0425

wR2 0,0882 0,1880 0,1205

GOOF 1,032 1,037 1,025

 4

(×104) (Å2×103) 5

x y z U x y z U

C(1) 1752(3) 3530(3) 6390(3) 61(1) F(1) 2762(2) 2507(2) 7027(2) 80(1)

C(2) 1347(3) 2733(3) 5423(2) 56(1) F(2) 369(2) 3920(2) 7460(2) 82(1)

C(3) 2067(3) 3480(3) 4024(2) 55(1) F(3) 3654(3) 1915(3) 799(2) 117(1)

C(4) 3234(3) 6186(3) 3158(3) 64(1) F(4) 4683(2) 3547(2) 1407(2) 92(1)

C(5) 3632(3) 7407(4) 3565(4) 74(1) F(5) 2593(2) 4324(3) 685(2) 101(1)

C(6) 3496(4) 7386(4) 4918(4) 80(1) F(6) 3330(2) 6374(2) 1813(2) 86(1)

C(7) 2934(4) 6111(4) 5883(3) 74(1) F(7) 4125(2) 8663(2) 2604(2) 102(1)

C(8) 2527(3) 4905(3) 5490(3) 60(1) F(8) 3896(3) 8587(2) 5282(2) 118(1)

C(9) 2689(3) 4885(3) 4103(3) 56(1) F(9) 2769(2) 6078(2) 7226(2) 101(1)

C(17) 2113(3) 2785(3) 2921(3) 62(1) O(1D) 472(3) 61(3) 1148(2) 85(1)

C(18) 3263(4) 3165(4) 1444(3) 77(1) C(1D) –820(7) 1143(5) 783(4) 108(2)

N(1) 505(3) 1566(4) 5851(3) 74(1) C(2D) 1641(5) –439(6) –78(4) 102(1)

N(2) 1231(4) 1666(4) 3109(3) 80(1)
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 5

(×104) (Å2×103) 6

x y z U x y z U

N(1) –7865(6) 6788(2) 42(5) 74(1) F(1) –3303(4) 6923(1) 97(3) 86(1)

C(1) –4397(6) 7007(1) 1408(5) 55(1) F(2) –4701(4) 7527(1) 1450(4) 86(1)

N(2) –9644(5) 5989(2) 1348(4) 60(1) F(3) –4960(5) 5957(1) 6036(3) 100(1)

C(3) –6467(5) 6350(1) 2527(4) 44(1) F(4) –1238(5) 6220(1) 7363(3) 96(1)

C(4) –3815(7) 6261(2) 5164(5) 61(1) F(5) 1186(4) 6896(1) 5912(3) 81(1)

C(5) –1908(7) 6419(2) 5891(4) 62(1) F(6) –283(4) 7320(1) 3008(3) 78(1)

C(6) –679(6) 6762(2) 5177(5) 58(1) F(7) –9085(5) 5130(1) 2820(4) 112(1)

C(7) –1430(6) 6970(1) 3700(5) 54(1) F(8) –6038(5) 5312(1) 3775(3) 82(1)

C(8) –3292(5) 6809(1) 2961(4) 46(1) F(9) –8583(5) 5604(1) 4965(3) 96(1)

C(9) –4551(5) 6440(1) 3624(4) 46(1) N(1P) –13185(6) 5264(1) 548(4) 67(1)

C(10) –8005(5) 5977(1) 2456(4) 46(1) C(2P) –13498(8) 4777(2) 965(5) 68(1)

C(11) –7923(7) 5508(2) 3538(5) 62(1) C(3P) –15304(7) 4518(2) 415(5) 65(1)

 6

(×104) (Å2×103) 7

x y z U x y z U

N(1) 3046(7) 3994(7) 5643(6) 77(2) F(2) –68(5) 2749(4) 7065(3) 86(1)

C(1) 874(8) 2253(8) 6116(6) 66(2) F(3) –11(5) 4000(5) 2223(4) 97(1)

N(2) 4223(9) 5295(8) 3286(6) 84(2) F(4) –2686(5) 2531(5) 2919(4) 111(2)

C(2) 2089(8) 3410(7) 5303(6) 61(2) F(5) –3807(5) 799(6) 5225(4) 119(2)

C(3) 1979(8) 3709(7) 4084(5) 59(2) F(6) –2095(5) 547(5) 6864(4) 104(2)

C(4) –413(9) 3110(8) 3372(7) 71(2) F(7) 5059(6) 4709(6) 1308(4) 118(2)

C(5) –1847(10) 2375(9) 3732(8) 81(2) F(8) 2510(6) 5681(5) 1260(3) 101(1)

C(6) –2422(9) 1520(9) 4878(9) 83(2) F(9) 3188(5) 3149(5) 1844(3) 98(1)

C(7) –1530(9) 1397(8) 5705(7) 76(2) N(1P) 3302(9) 2491(10) 8460(6) 102(2)

C(8) –127(8) 2112(7) 5376(6) 63(2) C(2P) 3832(11) 988(15) 8480(7) 107(3)

C(9) 527(8) 2981(7) 4172(6) 62(2) C(3P) 3238(13) –312(12) 9395(10) 118(3)

C(10) 3157(9) 4501(8) 3163(6) 66(2) C(4P) 2035(14) –19(14) 10295(8) 117(3)

C(11) 3475(10) 4512(10) 1887(7) 81(2) C(5P) 1451(11) 1481(14) 10296(8) 109(3)

F(1) 1734(5) 810(4) 6660(3) 83(1) C(6P) 2129(12) 2684(10) 9353(8) 104(3)
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