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������� �������� ������ ������������� ���������!" ��#���# 2-����#-2,4-$�����-
%��#� (�&�) � '���� ������##������" ��*�����" �� ������ ���%���+, $��%����#���!" 
� 
��/��%0���� /���� ���������!" %���!" (CSD). 
���%����! /�#�'�+ ����� ������ 
��%���%� � ��#���#�" �&� �� /!#� �$��%�#��! 6��$��������#��� �#� �� $����%��!  
� CSD, �%���� �������7 ������7��+ O…O $����#79� �%�#��� �!��% �/ �/��������� 
��������#���#7��!" ��%���%�!" ��7��+ � ���!��" ��#���#�". �#7 �!$�#����7 ������-
��-"��������" �������� ���������9*�� ����! ��%���%� /!#� %�/��#��!, $�� 6��� �!-
/�� $�#�0���+ ������ H � ;�%�����#��!" ;��$$�" /!# ������� �� ���#��� �����0��-
���+ �/��������7 ������- � ��0��#���#7��!" ��%���%�!" ��7��+ ��#���#��� �&�  
� �����������9*�" ������##�". ����%�� DFT � <���=����#�� B3PW91 � /�����!� ��-
/���� 6-31G(d,p) �$���!� $����%��!: 1) ������ %�$�#��!" �������� � 6���;�+ %#7 ��-
#���# �&� � �������##������"� ���<����=�7"; 2) �$������=�7 �������7 6��" ��#���# 
� �������� %�$�#��!" �������� %#7 ���<����=�+, �����������9*�" #���#��!� ����-
����� 6���;��. ���%� ��#���# � 6��$��������#��!�� ;�������������� $���������� 
���/�#�� �!;�%��+ �����#��� �%�� �� ���<����=�+ /�� ��������#���#7��!" ��%���%-
�!" ��7��+ (� = 0,56 �). K ����#����� ��������=�� 6���;�� ������ �������##������"� 
���<����=�+ � ������� $�#����� $7�� 6���;�������� ����!" ���<�������. ���%� ��" 
�������'�+ 6���;��+ �/#�%��� ���<����� � ��������#���#7���+ ��%���%��+ ��7��9 
(� = 3,53 �). L�� �����������9� ���!�� �������� �������7 ��#���# � �����������!" 
������##�", �� �����!" %�� 7�#79��7 R- � %�� S-6������������.  
 
� % & " � � ' �  ! % ( � �: 
��/��%0���+ /��� ���������!" %���!", ��������-"�����-
���� ������!, ������- � ��0��#���#7��!� ��%���%�!� ��7��, �#�<��������� %��#!. 

��
�
��
 

M#����������� ���+���� �����= �����7��7 ���7%� � ;�������������� $���������� � ��-
����!� <�������, �$��%�#79*�� �������� � ���+���� ��*����. ���/�#�� $�#�� 6#����������� 
���+���� ��#���# "������������ ���$��%�#���� 6#��������+ $#������� (�(r)), �%���� $�����-
������ ��$�#�������� �(r) �;�������� ��� ���, ��� 6��$��������#��� � %���������+ ��������9 
�(r) ��0�� �$��%�#��� ��#��� $�� ���#�%������ ����������##��, ��� � �#�0�����9 %�#���+-
'�" ��������, ��7�!��9*�" ���#���!� �����7��!� ��������$������� $�������! ��0%� ��/�+ 
�#� �� ���������+, �� ������ �(r). 
 �����7*��� ������� /�#�� ������! $�%"�%!, ����!��9-
*�� 6#����������� ���+���� ��#���# � ��%� ������$����� ��#���$�#�+ �����;� $��7%��, $�� 
6��� ����� �;��������9��7 $���!� $��7%��� — %�$�#��!� ��������. 

� 6#������������ ���+������ �����= ����� ��7���� %�6#����������7 $����=������� (�) 
��*����. ������+ ���%�=�����+ �"��! ����������+ �����$����=�� �������+ ����������+ %�-
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6#����������+ $����=������� (�s) 0�%�����+ 7�#7���7 $��%$�#�0���� �0. 
�����%� � �����-
#7=�� �������=�+ $�#7��!" ��#���# � 0�%����� [ 1 ]: 
 2

v [1 cos ],z� � �� 	 � 
�) )� �  (1) 
;%� �) — %�$�#��!+ ������ ��#���#! � 0�%�����; �v — �� %�$�#��!+ ������ � �������; z — 
���#� /#�0�+'�" ����%�+ $������#���+ ��#���#! � 0�%�����; 
 — �;�# ��0%� ��$���#���7-
�� %�$�#��!" �������� ��"�%��+ ��#���#! � �%��+ �� ���#� /#�0�+'�". K %�#���+'�� %#7 
�/��������7 ����+ �����#7=�� � �/*�� ��%� ���#� ��$�#������� $������� g — <����� �����-
#7=�� 
�����%�. &��%#�0��! �!��0���7 %#7 �;� ������� $� 6��$��������#��!� %���!�, 
/�#�'�7 ����� �����!" 7�#7���7 ��%�<���=��+ ��������7, �!��%����;� �. ����;���� [ 2 ]. ��-
�/�#�� $�����+ ������� $����%�� ��0�:  
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;%� kR — $����7���7 R�#�=����; N� — ���#� ���;�%��; T — ���$�������; Vm — ��#��!+ �/V-
��; �� — %�6#����������7 $����=������� $�� /��������� /�#�'�+ �������. ��������� (2) 
$�����79� %#7 �%�����$������!" 0�%�����+, ��%���7 �������7 $�������!" � ������� �N�M. 
��#��, ��$�����#77 �������7 g, �!���#���!� $� ��������9 (2), � ����������!�� %#7 ��%�#�-
��;� ���$�#�0���7 ��#���#, ��0�� $�����7�� ���#���!� ;�$����! � #���#���� ����0���� 
��#���# � 0�%�����, ��� 6��, ��$�����, /!#� �%�#��� 
�����%�� [ 1 ] %#7 ��%!. 

�#�%��� $�%��������, ��� � �����0%���7" � 
�����%� [ 1 ], � /�#�'������ ���������!" 
���#�%�����#�+, �������9*�" �;� ����% (��$����� [ 3 ]), %�$�#��!+ ������ ��������7 "����-
���������+ ���%�����7 (�.�. ��� ��#���#� �$��%�#����;� "��������;� �������7 ��0�� �"����-
���������� �%��� ��������� %�$�#���;� �������), � 6�� �$����%#��� ��#��� %#7 0�����" ��-
#���#. ��0%� ��� �������#���7 ����� ��������!" � $����������+ � ������������+ ����� ���-
��7 0�%�����+ ������� �� ��#���# � �����#����� $�%��0�!�� $�#7��!�� ;��$$���, �������7 
�������=�7 �����!" ��0�� /!�� ��*�������� ���#����+ �, ��� �#�%�����, $����%7*�+ � ��#�-
���� ���#���9 %�$�#��!" �������� ���<������� $� ��#����� � ��$���#���9. �� $���!+ 
��;#7%, 6�� �/���7��#����� ��0�� #�;�� ������, �����������7 �%�����$������!� 0�%�����, 
�����7*�� �� ��0�����" ��#���#, ��� �������!, � �����!" ���$�������� 7�#79��7 ����!� 
���<�����!. 	��%�����, �%����, ������� � ���, ��� ���/"�%��!� %#7 ����;� �����������7 ���-
����7 %�$�#��!" �������� ���<������� � �" 6���;�+, �����!� ��0�! %#7 �=���� ���=�����-
=�+, ��#��7 $�#����� �� ��������� ��#��� 6��$��������#��!" %���!". �����=�7 %�$�#����#�-
�� ��#�0�7���7, ��#� ���� ��������7 $��%$�#�;���, ��� 6���;��������� $��#�%�����#������ 
���<������� � ���/�%��� �����7��� � � ���%����������!" <���" �� ���$�%�9�. ��$�����, 
�/��������� ��������#���#7��!" ��%���%�!" ��7��+ ���/�#������� ���<�����! � �������, 
�� � ���%����������!" <���" /�#�� �!;�%�!�� ��;�� ��������7 ���<�����!, � �����!" ���-
����=�7 <���=����#��!" ;��$$ /#�;�$��7������� �/��������9 ��0��#���#7��!" ��%���%�!" 
��7��+.  

	�$���!� $������� ��0�����" � �$���/�!" � �/��������9 ������- � ��0��#���#7��!" 
��%���%�!" ��7��+ ��#���# 7�#79��7 ���;�� �#�<��������� %��#!. ����� ���� [ 4 ] $� ������-
��9 (2) /!#� ���������! �������7 g %#7 �7%� �#�<��������" %��#�� � �������#� ���$������.  
K [ 4 ] /!#� $������#��! �������!� <�����!, �#�79*�� �� ����#���� ��������, � ��� ���#� %#7 
��0�����" ��#���# /!#� �$��7���� ��0����� ��������#���;� (%#7 ����!" <��) ���<����=�-
����;� ���#��� %#7 �/���������;� �!/��� �������+ �v, �%���� $�� �!$�#����� ��/��! [ 4 ] 
�����0�����+ %#7 ����;� ���#�%�����7 �� /!#�. 

M��$��������#��!� �������7 %�$�#��!" �������� ��#���# $�#���9� #�/� � $���*�9 
�������#����+ �$��������$�� (��������7 � ;�����+ <���), #�/� �� ��������� �$��%�#���7 %�-
6#����������+ $����=������� �7%� ���/��#���!" ��������� ���#�%����;� ���%�����7 � ��$�-
#7���� ����������#�. &���!+ �$���/ $�����79� %#7 ��/�#�'�" � �� ����� �#�0�!" $� �����-
�� � �������9 ��#���#, �����+ ������� �� ����� $���=�$��#��!" �;��������+ (��� �� ���#9-
���� ��"�������" � �%��#�;������" �#�0�����+ $�� ���#���=��), � $�#�����!� �������7 ����� 
�����9� 6�����#����!�� �v. �#7 �������!" %��#��, �����������!" � [ 4 ], #9/!� ���%���7 �/ 
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6��$��������#��!" �������7" %�$�#��!" �������� � �� ����7 �����������#�, � %#7 ������- 
�!" — %���!� ������� ���#���#��� ��0%� ��/�+. ���/�#�� ��#���7 �����=� /!#� �/����0��� 
%#7 2-����#-2,4-$�����%��#�: 2,1 � 2,9 � � �-;�$���� � %������� �������������� [ 5 ]. K����0��, 
��� �%�� �#� �/� 6��" �������7 /!#� �$��%�#��! �� ����� �����. � %��;�+ ������!, ����� ���-
#���� ��0�� �/V7����� � ���, ��� %#7 ���#���=�� ��0��#���#7��!" ������%�+����+ ��0�� �� 
��#��� ���$��� $�#7������ ���%!, �� � "��������7 $����%� ������#79*�" 6�� ���%� ��#���#. 
&�6���� �$�#�� ����7���, ��� ��0������ ��#���#! ��;�� ����� ����!� ���<����=�� � "���-
����� ����!" ����������#7", %�0� ��#� �������7 �s ����������#�+ � %�$�#��!" ��������, ��-
����#79*�" �" ��#���#, ���#���9��7 ��#�. K [ 4 ] ������ g(t) %#7 2-����#-2,4-$�����%��#� /!# 
�!$�#��� %#7 %��" �������+ �v: ����%�����+ ��#����! 2,5 �, ������7 /!#� ��$�#������� � %#7 
/�#�'������ %��;�" %��#��, � 2,7 �. K 6��" %��" ��������" ������� �������7 g ���#���9��7 �� 
�15 %. &�� ������� g %#7 �v = 2,1 � 2,9 � �����=� ������#7�� �62 %. 


�� /!#� �������� �!'�, %#7 �=���� %�$�#��!" �������� � 6���;�+ ����!" ���<������� 
%#7 ��#���# � /�#�'�� ��/���� %�$�����!" ��������� �������7 ���/"�%��! ��������-"���-
������ ������!. K����0����� �!���#���#���+ ��"���� � $��;������;� �/��$�����7 $����7�-
�� ��������9�, � ��+��� %#7 ��#���# ��$� ;�����%��#�� ��0�� $����%��� ������! � ��$�#���-
������ �������!" $� ������� /������ %��������� /!����, ��� �� ����� $�#�!+ ���<����=�-
���!+ ���#�� %#7 ��#���#, � �����!" �����0�� ������������ ���;�" ;������������" $���-
������, $�-$��0���� ��0�� $����/����� ��*�������!" �������!" �������� (%�0� $�� ��#�-
��� ������� �!/�����;� ����%� ������� � /�����). �%��� �� �$���/�� �$��*���7 ��%��� 7�#7-
���7 $��%$�#�0���� � ���, ��� ��� ���/�#��!� ���<�����! ��;�� /!�� $�#����! $�� �$����-
��=�� �����%����!"� ���<����=�+. �#7 �#�<��������" ��#���# 6�� �������� $���/�� �������+ 
180, +60 � –60� %#7 ��������!" �;#��, ��� %#7 2-����#-2,4-$�����%��#� $����%�� � 81 ������-
�� �������7 %#7 ��0%�;� ��%� (R � S) 6�����������. &����#��� �������7 =�#� %����;� ���#�-
%�����7 ������� � �������#���� ���/�#�� ����7��!" ���<����=�+ ��#���# �&�, $�������-
��9*�" � 0�%����7" (�%�����$�������� 2-����#-2,4-$�����%��#� � �;� ��������", ��$�����, 
� ��%�+), %#7 ����#� /!#� ��'��� $�����#���������, ����� ���<�����! �&� �������9��7  
� ������##�", ��� ��� ��0�� �0�%��� �"�%���� ��0��#���#7��!" ������%�+����+, �#�79*�" 
�� ���<����=�� ��#���#, � 0�%����7" � /#����" � ��� $� ������� ������##�".  

���������, ���
�#�*�
 2-�
���-2,4-�
�������� 

2-����#-2,4-$�����%��# (�&�) 7�#7���7 ���/�#�� $�$�#7���+ %�/����+, ��$�#������+ 
$�� ������##���=�� /�#���. �#7 �!7�����7 �;� ��#� � 6��� $��=���� ����� /!#� $����%��� 
���#�%������ [ 6 ] ���<����=�+ �&� $� %���!� /���� /�#���!" �������� (PDB) � 
��/��%0-
���;� /���� ���������!" %���!" (CSD). K �������� $����;� �!��%� �����! [ 6 ] ��$���#�, ��� 
$�� ������%�+����� � /�#���� �&� � /�#�'������ �#����� ��"�%���7 � ���/�#�� ���/�#���+ 
���<����=��, �%���� 6�� ���#9����� /!#� �������� �� �� ��������� 6���;�+ ����!" ���<��-
�����, � �� ���������� ���!;�%�!" (������ 3,0 Å) ��������#���#7��!" ��������� O…C  
� C…C � �/��������� ��������#���#7���+ ��%���%��+ ��7��. ���#�����7 ���<����=�� �&�, 
�����! [ 6 ] �����������#� �������� ���$�#�0���� #�'� ����%���%�!" ������, $����#��� 
���$�!� ��#���#! /�#��� �� $����#79� %��������� �$��%�#��� �� ��#��� $�#�0���� ������ 
��%���%�, �� � �� ���;�" �#���7" $����� #���#������� ��#���#! �&�: �� 377 <�+#�� PDB %#7 
����!" $�#�$�$��%��, ��%��0�*�" �������� �� $���������� � ������##�" ��#���# �&�, #�'� 
� 77 /!#� $����%��! ����%����! ������ %#7 6��" ��#���#. �� ��" %#7 ����;� ���#��� �����! 
[ 6 ] ���/��#� 66 <�+#�� � %���!�� %#7 80 ��#���# �&�. &�� ���#�%������ /�#�'������ ;���-
����#���#7��!" ������##�� � �&�, ��#9����!" � CSD, ��0� /!#� �$��%�#��! �� ��� ����! 
��%���%� (��. �#�%�9*�+ ���%�#), �%���� ����'�7 �����=� � �������" ��#���# �&� � %��;�" 
��#���#, �/����9*�" 6�� ������##!, $����#7�� �������!����, ��-$���!", �� /�#�� %�������-
��� �$��%�#���� ����%���� ������ �&�, � ��-����!", ��� �� ���<����=�� ��#���# �&� 
����'� �#�79� �/V���!� 6<<���!, � � /�#�'�+ ���$��� — ��0��#���#7��!� ������%�+����7. 
&�6���� � �����7*�+ ��/��� /!#� ����������! ��#��� ������##! �� CSD.  
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	 � / # � = �  1  

�
���	���, ���
!	"� ������� �#$ (CSD v. 5.33+4 updates) 


�% CSD ������ R-<��-
���, % &�. ;�. 

N�% 
$�/#�-
��=�� 

����! H, %#7 �����!" 
$����%��! ����%����! 

BACXIM10* C16H24N2O4, C6H14O2, 2H2O 8,4** P212121 1982 K�� %#7 C16H24N2O4, 
3 �� ���!��" %#7 ��%!, 

� O2-;�%�����#���+ 
;��$$� �&� 

FALDUS C42H70O35, C6H14O2, 9H2O 12,44 C2221 2004 K�� %#7 C42H70O35 
KOFPAW 2C28H30O13, C6H14O2, 3H2O 6,5 P1 1991 — 
NIRQIO C30H47N5O8, C6H14O2 7 P212121 1997 
���� H  

� O4-;�%�����#���+ 
;��$$� �&� 

NOSVOG 4C66H76Cl2N9O25
	 , 3C6H14O2,  

2C6H5O3
7
�, 3C2H3O 2

� , 127H2O, 5H3O+

11,27 P21 1998 
���%����! ������ H 
�$��%�#��! � [ 8 ],  

�� �� ���%��! � CSD 
TECYIJ C42H70O35, C6H14O2, 11.5H2O 12,3 C2221 1996 — 

 
 

 

  * &�#�0���7 ������ C1, C(��), C3 � C5 � �&� �� �$��7%����!: %#7 C3 �$��%�#��! %�� $�#�0���7  
� ����#�������9 0,67:0,33 ($����%��! ����%����! ��#��� %#7 $����;�); � �1, �(��) � �5 /�#�'�� $���-
����! ������$�!" ���*���+ (�/��������7 ������ $����%��! �� ���. 1, 	). 
** K ������ [ 9 ] R = 8,5. 

�
������ ����
������� 

�#7 $����� ������##��, ��%��0�*�" ��#���#! �&�, /!#� ��$�#������� �����7 CSD [ 7 ] 
5.33 � 4 %�$�#����7�� (updates). ����#����! $����� ����������! � ��/#. 1. ���#�%������ 
NOSVOG /!#� �!$�#���� $�� 100 K, ����#��!� ������##! /!#� ������! $�� ��������+ ���-
$�������. K ������##�" NOSVOG ���� ��� ������������� ���������!� ��#���#! �&�, ����-
�!� %�#�� /�%�� �/�������� NOSVOG_1, NOSVOG_2 � NOSVOG_3.  

�#7 �!$�#����7 ��������-"��������" �������� %�#0�! /!�� ������! $�#�0���7 ���" 
������ ��#���#!. ���������9*�� ����! H /!#� %�/��#��! � $���*�9 $��;����! Mercury 
3.0 [ 10 ] �� ����%����!�� �������7�� ������7��+ C—H (1,089 Å) � O—H (0,993 Å); %#7 �%���-
�/����7 6�� 0� ������7��7 /!#� ��%��! � %#7 ����'�"�7 ������ H. &�#�0���7 ������ H � ��-
#���#�" ��%! ��#��7 �$��%�#��� �� ��������� ����%���� ������ O, $�6���� ��� �� /!#� %�-
/��#��!. �#7 ��7��+ O—H � /�#�� ���$�!" ��#���#�" ���0� $���� ���;%� %�$������ �����#�-
�� �������=�+, ��#� ������������� ��#��� ;������������� $�������! (������7��7, ��#����!�  
� ��������!� �;#!) � �� ����!���� �����0����� �/��������7 ��%���%�!" ��7��+. &�#�0���7 
������ H, %�/��#���!" $��;�����+ Mercury � ;�%�����#��!� ;��$$!, %#7 �������������!" 
��*���� �����#��� �����'���� �� $�%"�%7*��� �#� �� �$����#��!�� %#7 �/��������7 ����-
��- �#� ��0��#���#7��!" ��%���%�!" ��7��+, ��#���7 �����!" ��0�� �0�%��� �� ��������� 
��$���!" %#7 �/��������7 ��%���%�!" ��7��+ ������7��+ O…O (��/#. 2), $�6���� ��� /!#� 
��������������! ������9.  

�� ��/#. 2 ��%��, ��� �� ���;�" ��*�����" ����! ���#���%� ��#���# �&� ���9� /�#�� 
%��" ������7��+ O…O, $�%"�%7*�" %#7 �/��������7 ��%���%�!" ��7��+, �.�. �%�������� ����-
������ �������=�9 ;�%�����#��!" ;��$$ �, �#�%�����#���, ���<����=�9 ��#���# �&� � 6��" 
������##�" $� ���9*���7 %���!� ��#��7. �%���� ���#�� ���+ ������$����� �����0�!" ��%�-
��%�!" ��7��+ $����#�# � /�#�'������ �#����� (�� ���#9������ NOSVOG) �!7���� ���/�#�� 
����7��!+ ������� ������7 �/��" OH-;��$$ �&� � ��%���%�!" ��7�7", �����!+ � /!# ��$�#�-
����� %�#��. &�� ��������� $�#�0���+ ������������� %�/��#���!" ������ H ;�%�����#��!"  
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	 � / # � = �  2  

����
��������
�� 
	�������� O2…O4 (Å) � �#$, �!�������
�� 
	�������� O…O� � 3 Å  
� �%	���� ������ �#$ � &�	%��� ��
������' ����� H2—O2—C2—C3 (�H2)  

� H4—O4—C4—C3 (�H4) (;��%.), ������&��	��� � �	����(�' 
	�%�	' 


�% CSD O2…O4 O2…O� O4…O� �H2 �H4 

BACXIM10 2,581 2,726 (� H2O) 2,827 (� H2O) �155,7 (6)   24,3
FALDUS* 2,566 2,823# (� OH �� C42H70O35) 2,785 (� OH �� C42H70O35); 

2,822 (� H2O); 
2,921 (� —O— �� C42H70O35) 

  173,6  �35,9

KOFPAW 3,828 2,749 (� OH �� C28H30O13); 
2,805# (� H2O) 

2,725# (� OH �� C28H30O13); 
2,758 (� H2O) 

�169,6   41,9

NIRQIO 2,626 2,746 (� O=C �� C30H47N5O8) ��� �172,0 (6)     9,2
NOSVOG_1 4,443 2,832 (� —O— �� C66H76Cl2N9O25

	 ) ���   �65,0   60,0

NOSVOG_2 4,453 2,738 (� H2O); 2,797  
(� —O— �� C66H76Cl2N9O25

	 ) 
���   177,8   60,0

NOSVOG_3 4,334 2,334 (� H2O) 2,596 (� H2O)   �61,0   60,0
TECYIJ 2,754 2,736# (� OH �� C42H70O35) 2,818 (� OH �� C42H70O35); 

3,001 (� —O— �� C42H70O35) 
  161,4 �22,6

 
 

 

* K [ 11 ] ������! %��;�� ������7��7. 
# �����������9*�� ����! O� �!/���! � �������� ��=�$���� $������� ;�%�����#��!" ;��$$ �&� $�� 
�$��%�#���� $�#�0���7 ������ H. 
(6) &�#�0���� ����� H ;�%�����#���+ ;��$$! �����#��� /�� ��������+. 
 
;��$$ �� /�#�� /#�;�$��7��!� %#7 �/��������7 ��%���%�!" ��7��+ �! �� ���#� �;���������� 
�������7 �;#�� H—O—C—C (��. ��/#. 2) ����%����!�� �������7�� (180 � �60�), � �%�#�#� �" 
����!�� �;#�� O�…O—C—C, $����#��� �!/�����!+ �������������+ ���#�� (�� ������ CSD) 
<��;������, ��%��0�*�" ;�%�����#��!� ;��$$! � ������� ��%���%�, #���#�������!�� � ��-
��#����� %�<���=����!" ���#�%�����+, $�����#, ��� �������7 ��������!" �;#�� H—O—C—C 
��"�%7��7 � ����� '������ %��$�����. �� ��������� ���9*�"�7 � CSD %���!" %��������� 
���������� $�#�0���7 ���" H � ;�%�����#��!" ;��$$�" � ���" ��#���#�" �&� � NOSVOG 
��#��7, $�6���� �������, $��%#�0���!+ Mercury, /!# �����#�� /�� ��������+. 

R#�;�%��7 ��#���9 ���!��" ����!" ���������#�+ � ����� C4 %#7 ��0%�+ ���<����=�� 
��#���#! �&� �����0�� �����#��� �+ �����7 � 6���;�������� 6�����#�����7 ���<����=�7. 
&� %���!� ������� [ 6 ] � $�����#���������!" ��� ������##�" $�#�$���%�� �� PDB R-6���-
������! �&� �������#��� 36 ���, � S-6���������! — 44. �#7 ������##�� �� CSD ���%���7 [ 6 ] 
�/ 6����������" �� �$�#�� ����!: ���������� ����������!" ���+ (� ��� ���#� $#�������+ 
���������) �� ���" $�������������!" ;��$$�" (��. ��/#. 1) %�#��� �������0�!� ����*�����-
����� � ��" ��0%�������!" R- � S-6�����������, $�� 6��� � NOSVOG $���������9� %�� ���-
�!" S-6���������� � �%�� R-6���������, �� ;������������� $�������! � ��" ����!� (��. ��/#. 
2 � 3). ���%���7 �/ R/S-�������� �����������!" ��#���# $����%��! � ��/#. 3.  


��<����=�� �#�<��������" ��#���# ���#���9��7 ��������� ��������!" �;#��, "������-
����9*�" �������=�9 ���������#�+ ��������#��� ��%�����!" ��7��+. �/!��� #���#����� 
�������� ������������� �%�� �� ���" �������=�+: �
	�� (180�30�) � ���( (60�30� � –60�30�). 
L�#� ������� �/��#9���7 ���<�;���=�7 "���#���;� ����� (R �#� S), �� %#7 �%����<���=�� 
����%����!" ���<������� �&� %��������� ��/��� �� ���!��" ��������!" �;#��, �����!� 
��0�� �!/���� $�-�������. K %����+ ��/��� /!#� ��$�#������! �;#! O2—C2—C3—C4 (�O2),  
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	 � / # � = �  3  

)����
� ����
�%��� '	
	��
������ ������ �#$ � �
���	��	'  
(
	�������� � Å, ���� � ;��%.) � �*�&�	%��� �����
�
�� � 
	��%��	��� ��� ��'  

&�	%��� ���������� �����	 (�, �) � �E6#, ��0/��#� 


��<����� 

�% CSD M��������� �O2 �O4 6��$. �$���. 

� �E6# C2—O2 C4—O4 

BACXIM10 R 62,5 �59,4 tGG�?  tGG�g (1R) 3,69 23,2 1,420 1,441 
FALDUS S �58,0 63,5 tG�G g� tG�Gg� (1S) 3,54 25,8 1,433 1,424 
KOFPAW S 57,8 76,8 tGGg tGGg (2S) 2,01 14,0 1,448 1,433 
NIRQIO R 12,1 �17,2 t??? tGG�g (1R) 3,81 311,8 1,429 1,411 
NOSVOG_1 S 79,0 176,6 g�GTg g�GTg (3S) 0,56 0 1,422 1,395 
NOSVOG_2 S 74,0 �178,6 tGTg tGTg(4S) 2,15 13,2 1,412 1,390 
NOSVOG_3 R �68,8 �124,9 g�G�?g g�G�Tg (5R) 2,10 110,1 1,365 1,422 
TECYIJ S �60,3 54,8 tG�G? tG�Gg� (1S) 3,78 74,0 1,574 1,557 

 
O4—C4—C3—C2 (�O4) � �$��7���!� �!'� �H2 � �H4. &�� �/��������� ���<������� (��. ��/#. 3) 
�����#!, "����������9*�� �������7 �;#��, ��$����! � $��#�%�����#������ �H2�O2�O4�H4. ���-
��#! T, G � G� ������9� �������=�9 �
	��, +��( � –��( %#7 �;#�� �O2 � �O4, � �����#! t, g � g� 
���9� ���#�;���!+ ��!�# %#7 �;#�� �H2 � �H4. 
�� ��%�� �� ��/#. 3, ��#����! �������!" ���-
�����!" �;#�� � �������##������"� ���<����=�7" �#�'��� %�#��� �� ����%����!" �������+ 
%#7 ���/�#��!" ���<������� (�������! ������ ?), ��� �� $����#7�� �%�������� ��$����� �/�-
�������7, �%���� $��#� �$������=�� �������7 ��#���# (��. %�#��) 6�� �%�#��� �%�#���. 

�#7 ��$�����#���7 6��$��������#��!" ;������������" $��������� ��#���# �&� � ���-
���##�" � ��/#. 3 $����%��! ���0� �������7 ������7��+ C2—O2 � C4—O4. 


�������-"��������� ������! /!#� �!$�#���! � $���*�9 $��;����! GAMESS [ 12 ] 
(�����7 1 Oct 2010 (R3)) ����%�� DFT � <���=����#�� B3PW91 � /������ 6-31G(d,p). K����#� 
/!#� ���������! %�$�#��!� ������! � 6���;�� %#7 6��$��������#��� ��/#9%���!" ������-
��� �������7 ��#���# �&� � ������##�" (��. ��/#. 3). ����� 6��$��������#��!� ���<����=�� 
/!#� ��$�#������! � �������� ����#��!" $��/#�0���+ %#7 ��"�0%���7 �����������9*�" ���-
/�#��!" ���<�������, �#�7��� ���%! $�� 6��� �� ����!��#� (�$������=�7 � �������). &���� 
���/�#��!" ���<������� �������� ��"�0%���� #���#��!" ��������� 6#��������+ 6���;�� 
(E6#) (%#7 �������7 �"�%������ OPTTOL /!#� ��%��� �������� 1e – 5). &��#�%�9*�+ ������ 
��#�/���#��!" ������ $����#7��, � �%��+ ������!, �%�����������7 � ���, ��� ��+%����7 ���-
<����=�7 ������������� �������� 6���;�� (���������� ����!" ������), � � %��;�+ — �$��%�-
#��� $�$�����, ���/"�%��!� %#7 �!���#���7 E0, E298, G298 � %��;�" �����%����������" $���-
������. K ��/#. 4 ������! �������7 �E6#, �E0, �E298 � �G298, �!���#���!� $� ����'���9 � E6#, 
E0, E298 � G298 ���<������ 1, �/#�%�9*�;� ������#��!�� �������7�� 6��" $��������� ���%�  
 

	 � / # � = �  4  

$�������� ����� (�, �), �E6#, �E0, �E298 � �G298 (��0/��#�) � �����
� ����
�%��� �	
	��
� 
(
	�������� � Å, ���� � ;��%.) ��� �����
�
�� �#$, �����������"�' ���	����� �������	� +�
��� 


��<����� � �E6# �E0 �E298 �G298 �H2 �O2 �O4 �H4 C2—O2 C4—O4 

1R 3,53 0 0 0 0 �172,0   57,3 �67,1 41,6 1,442 1,415 
2S 1,88 14,6 13,6 14,1 13,6 �174,6   56,3 70,9 61,4 1,431 1,427 
3S 0,46 24,1 23,3 23,7 23,7   �68,5   74,7 175,4 60,0 1,430 1,425 
4S 2,21 19,0 18,2 18,6 18,4   179,0   67,8 166,1 68,6 1,432 1,427 
5R 2,00 19,8 19,7 19,9 20,6   �56,5 �63,1 �174,4 60,6 1,432 1,427 
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K�% ��#���#! NOSVOG_1 (a) � �$�������������;� ���<������ 1R (*) 
 

��+%���!" � %����+ ��/��� ���/�#��!" ���<�������; � ��/#. 3 ��#����! �E6# ������! $� ��-
��'���9 � E6# %#7 NOSVOG_1. 

���/��0���7 ��#���#! NOSVOG_1 (� �/���������� ������!" ������) � ���<������ 1R 
$����%��! �� �������. 

�������
 �
�������� 

&� ��'�� ���%���7� � �����7*�+ ������ �$���!� $��%����#��! %���!� ��������-"�����-
���;� �������7 ��#���# 2-����#-2,4-$�����%��#�. 
�� ��������, ����#����! ����" ��/�� ��*�-
������� �����7� �� ����%� ������� � /����� � � �$��%�#����+ ���$��� �� ��$�#������+ $��-
;����!. �! $��%$�#�;��� $�����#��������� �#�7��� 6��" <������� �� $�������! ���<����-
��� �&� � ��%�#���� ���#�%������, � $��� ��������� $��%����#���� � %������������ $�#�-
����!" ����#������ $����#79� $�#����� $�/#���=�� [ 13—15 ].  

K [ 13, 14 ] ��#�0��! ����#����! ��������-"��������" �������� %#7 ���<������� 1,3-
/����%��#�. � 6��;� ���%�����7 �������� ���$�#�0���� ;�%�����#��!" ;��$$ �������������  
2-����#-2,4-$�����%��#�, �� ���� �;#���%�, ��7����!+ � $����+ ;�%�����#���+ ;��$$�+, ����� 
� �������� ���������#�+ �� %�� ����#��!� ;��$$!, � %�� ����� ��%���%�. ��������������, ��-
#���#! 1,3-/����%��#�, ��� � 2-����#-2,4-$�����%��#�, ��;�� ��*��������� � ��%� R- � S-6���-
�������� (� [ 13, 14 ] ������! /!#� �!$�#���! %#7 R-6�����������), � ��/��! ���<�������  
� 6��" ���%�����+ �%������!. �/� ��/��! [ 13, 14 ] ���*����#��! �%��� ��##������� ���#�-
%�����#�+, �� � [ 13 ] ������! $����%�#� ����%�� DFT � <���=����#�� B3LYP � /������  
6-311++G(d,p) � $���*�9 $��;����! Gaussian 98, � � [ 14 ] — ����%�� MP2 � ��� 0� /������ 
($��;����� Gaussian 03). 

K �/��" ��/���" [ 13, 14 ] �����! ��$���#� �%�������9 $��#�%�����#������ %#7 $���!" ��-
�!��" ���/�#�� ���/�#��!" ���<�������, �%���� ��0�� ��������, ��� � [ 13 ] $�� $���"�%� �� 
$����;� � ���������� ���<������ ���#�����9��7 � �E0 (�� 0,37 ��0/��#� %#7 �����;� ���-
<������ %� 1,89 ��0/��#� %#7 ��������;�), � �E298 (%��;�� 6���;��������� $�������! � [ 13 ] �� 
$����%��!; �%��� � %�#�� �! ��$�#����� �/��������7, $���7�!� � �����7*�+ ��/���). ��;#���� 
0� ����#������ [ 14 ], ��������� ���#��������7 $�� $���"�%� �� $����;� � ���������� ���<��-
���� ��#��� �G298 ($����� �����=� ��0%� I � II ������#7�� ���;� 0,01 ��0/��#�), � ������#�-
�!� �������7 E6# � E0 ����� ���<����� II. ���#�; ���<������ II %#7 �&� — ���<����� 1 — 
�����#�7 ���/�#�� �!;�%�!� ���%� ��" ���/�#��!" ���<�������, �����!� /!#� ��+%��!  
� %����+ ��/��� �$������=��+ �������##������"� ���<����=�+. 

	���� �/�����, "��7 � �����7*�+ ��/��� �! �� $����%�#� $���� ���" ���/�#��!" ���<��-
����� �&�, ��0�� $�#�;���, ��� ���<����� 1 %�+������#��� 7�#7���7 �%��� �� ���/�#�� �!-
;�%�!" %#7 2-����#-2,4-$�����%��#�, $����� �� ��#��� � ;�����+, �� � � ���%����������!" 
<���", $����#��� ��#���#! � �����=�7�� �;� �������7 ��*�����9� � $�#����� �����������!" 
������##�� � �&�.  

� %��;�+ ������!, �����7 $�#����� ��#���# �&� � ������##�" �� �/������ ��������#�-
��#7��!" ��%���%�!" ��7��+, "��7 6���;�7 ����" ���<������� $��#� �$������=�� ������� 
�!'�, ��� � 1. M���;��������7 $��#�%�����#������ ���<������� 2—4—5—3 %#7 ���" $����-
%���!" � ��/#. 4 6���;��������" $��������� (�E6#, �E0, �E298 � �G298) ���$�%��� � ��������#�-
��+ �!;�%�����9 ���#�;���!" ���<������� 1,3-/����%��#�, �����!� ���9� 10, 34, 52 � 70 
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�����=� �G298 (MP2/6-311++G(d,p)) $� ��������9 � 1 �������������� ([ 14 ] � %�$�#����#��!� 
�������#! � ��+). 	�, ��� ���%� ��"�%�!" �������##������"� ��������� �������7 ��#���# 
�&� ������#���+ 6���;��+ E6# (�����������+ /�� ����� ���%!) �/#�%��� ���<����=�7 
NOSVOG_1, ������7 $��#� �$������=�� �����#��� �������� �!;�%��+ (��. ��/#. 3 � 4), /����-
#����, 7�#7���7 �#���+�����9. M�� �/��#��#��� ���, ��� � /�#�'�+ ����� ��#���# �&� � ���-
���##�" �������!� ;������������� $�������! �� ��#��� ������� ��#���9��7 �� ����������!" 
�$����#��!" �������+, �� � �� ���%��" %#7 %����;� ��$� ��7��+. ��0�� ��������, ��� �%��-
�����!� �����#7=�� ��0%� �$����#������9� �������7 ��#���# �&� � R-<�������, �������� 
� ��#�������� %��;�" ��#���# � ������##�" �#� ;�%�� ���#�%�����7 � ������������+ ;��$$� 
��*���� ���������9�. ��#���� ���;� ����0��� ��#���#� � NIRQIO: � ��+ �� ��#��� %�#��� �� 
�$����#��!" �������7 ������!" ��������!" �;#�� (%�� �� ��" $����%��! � ��/#. 3) � �H4, ��  
� ��#����! �������!" ������7��+ C—C (rC3C4 = 1,265, rC4C5 = 1,441 Å), $�6���� �����!��+�� 
/�#�'�� ��#���� 6���;�� 6��+ ���<����=�� �� ����#��!" (��. ��/#. 3) �$�#�� �����������. 
�������#��� ����'�7 �!;�%����� $� ��������9 � 1 ���" �����������!" ���<������� /�� 
��������#���#7��!" ��%���%�!" ��7��+ $��#� �$������=�� (��. ��/#. 4) ��0�� ���%���#���-
������ � ���, ��� %#7 �%�������;� ��$�����#���7 �!;�%����� ���<������� � ���%���������-
�!" <���" ���/"�%��� ����!���� ��� �/������!� ��� ��%���%�!� ��7��, �.�. $���"�%��� �� 
�������� %#7 ���#�������!" ��#���# � �������� %#7 �#�������. 

��%��� �����7*�+ ��/��! �����7#� �� ��#��� � ��$�����#���� 6���;�+ ���<�������, ��  
� � �!���#���� %#7 ��" �%������!" �������+ %�$�#��!" ��������. L�#� %#7 6���;��������" 
$��������� �!$�#����� �������� �� �����0�� /�#�� �!����� ������������� ������ � � ��-
$�#��������� �����0�� /�#�'�;� ��/��� /�����!" <���=�+, ��� $����#�, $����%�� � /�#�� 
����!� ����#������, �� %#7 %�$�#��!" �������� ��7�� ��0%� ������� ������� � /#������9 �  
� 6��$��������#��!� �������7� ����!�����7 �� ���;�" �#���7" �#�0��+. ����!+ �!��% ����-
��� ��� �� ����#�����" ��/������!" �������� %#7 ������#�, ��� � �� ���#��� #���������!" 
%���!", ��$����� [ 15 ]. &�� ������� %�$�#���;� ������� ���/�%�!" ��#���# ������#� ��-
$�#�������!� � �����7*�+ ��/��� ����% � /���� �����#��� �%��+ �� ���/�#�� �%���!" ���/�-
��=�+, ��� $����#7�� ��%�7���7 �� �%��#��������#���9 �������� �������+ � � %#7 %��;�" ;�%-
�����#��%��0�*�" ���%�����+. 

�/����0���, ��� $�� ��"������� ����%�//����� �������7 � ���<������� �&� %���#��� 
����+���! � �����������9 ;������������" $���������. ��$�����, $�� ����� ��#���� ��#���� 
$��������� �&�-NIRQIO �� ���%��" � �$����#��!" �������+ (��. �!'�) �;� ��#����� � #�'� 
�� 3 % ��#������7 �� ���%��;� (3,70 �) %#7 6��$��������#��!" �����=�+ �����������9*�;� 
���<������ 1 � �� 8 % �� �������7 %#7 1 � �$����#��!�� ;�������������� $����������.  
� �&�-TECYIJ ��#��� (/�#�'� ��� �� 0,1 Å) ��#���9��7 �� �$����#��!" ��#���� �/� ���-
���7��7 C—O (��. ��/#. 3), � � �&�-NOSVOG_3 �;#! (�O4 � C5—C4—C3—C2) � ������7��� 
C2—O2, ��� �/V7��7�� /�#�'�� �������7 �E6#, �� $�� 6��� �����=� ��0%� � %#7 �&�-
NOSVOG_3 � %#7 �����������9*�;� ���<������ 5 � �$����#��!�� $���������� ������#7�� 
4 %. 

�������7 %�$�#��!" ��������, ����������!� � $���*�9 ����!" ����%��//������, �#�%��� 
���������� � ������0�����9, ��� �� ����� ��0�� �������� "���'�� (4 %) ��;#���� ��#����! 
� ���<������ 1 (3,53 �) � � = 3,66 � %#7 ���#�;����;� (tGG�g) ���<������ R-1,3-/����%��#� 
(B3LYP/6-311++G(d,p)) [ 13 ], � �� 0� ����7 ��� ��#��� ��#������7 �� 6��$��������#��!" ���-
����+, �$��%�#���!" [ 5 ] � �-;�$���� � %������� (2,1 � 2,9 � ��������������). 	���� �/�����, 
���9*���7 %���!� �� $����#79� �%�#��� �!��% � $���/#�%���� ���<������ 1 � ��������" 
�&� � ��$�#7��!" ����������#7". ���%� �����������!" ��������� �������7 ��#���#  
2-����#-2,4-$�����%��#� ���/�#�� /#������ � 6��$��������#��!� �������7 � �����#��� � ���" 
���<������� (2, 4 � 5) /�� ��������#���#7���+ ��%���%��+ ��7��. 
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