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������� ��� ������� ���������� ��������������! ���"��"�� �	"�	-2-���#��#��"-
���� �������!(I), C4H2N2O2STl2 (C4H4N2O2S — 2-���#��#��"��$�! �������, �2	%�), 
Tl2TBA. 
��������&��'������� ����*� Tl2TBA: a = 15,1039(3), b = 12,0818(2), � = 
= 3,86455(6) Å, � = 97,203(1)�, V = 741,34(2) Å3, ��. &�. P21/n, Z = 4. % ���"��"�� ������! 
�$� ����$��+���*; ����� �����!. <���>�� Tl1 — ����?����! ���&����D��! ���F��  
� "����� "���������&� �������� Tl—S (3,634 Å), ����>�� Tl2 — ����?����! �$�������! 
�������F��. 
 
� � � � � � � �  � � � � �: ��������������! ���"��"��, �	"�	-2-���#��#��"��� �����-
��!(I), $�������*� �$!F�, �—�-$F������G��$��. 

 
	��#��#��"��$�! ������� (4,6-��&�������-2-�����������������, C4H4N2O2S, H2TBA), �� 

����F$���*� � ��������* � ��������� !$�!J��! #����&������ ����$�*�� $�K���$��� [ 1, 2 ]. 
�����DF"���! $ ������$� ������$� ���#��#��"��$�! ������� �"K���$"�� $ ����-����D��G '��-
��. ��� �#��F"���! $ ��F"�D���� ����;��� ���#���� �����&� ������� ��2-&�"��* � ����" ��-
������� �������G ���#����D��G &�"��*. L�"��� ��6—�� !$�!���! ���#���� $���!��*� >���-
�����������*� +������ ��&����.  

 

 
 

��"&��� �$!F*$�JK��� ������* +������� ��&���� ��&"� ��"?��D ����* �F��� NH-&�"�-
�* � S. 
���������#��F�$���� ����$ �������$, �������� ��#��D��(III) [ 3 ], �#����JK�&� #��D-
��� ;��������� ������$�� � ����" �F���, ���$���� � ���*$" ������� �� NH-&�"��* � N,S-
��������+�� ��&���� � �#��F�$����� ���*��;������&� ;������&� +����. �#��F�$���� �$!F� 
������—���� ����"�� �?����D, $ ���$"J ������D, ��! ��!&��;� ������ �DJ���, �������� ���� 
Tl+.  

% �����!K�G ��#��� ������* ���"����� ������������������&� 2-���#��#��"���� �����-
��!(I), C4H2N2O2STl2, Tl2TBA � �&� ���"��"��, "�����$�����! ������� ��� �������. 

���!�"#$��%��&��' ���%&. �����DF�$��� CH3COOTl (P��), H2TBA (P) � LiOH (P).  
���	
�-2-%#�*�"*#%+"�% /#%���#0(I), �	"�	-Tl2TBA (I). 0,10 & (4,2 ����D) LiOH ���-

�$��!�� $ 4 �� $��*, F���� ��#�$�!�� 0,20 & (1,4 ����D) H2TBA. <���� �� �����&� ����$�����! 
$$����� 0,74 & (2,8 ����D) CH3COOTl ��&����� ����+��: 
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H2TBA + 2CH3COOTl = Tl2TBA + 2CH3COO�. 
�#��F�$�$��G�! #�����-?���*G ������ ��'��D���$*$���, ����*$��� ������� � �"���� 

�� $�F�";�. ��F"�D���* >��������&� �����F� ��! I (��G����/$*�������, ���.%): � — 8,31/8,72, 
H — 0,42/0,36, N — 4,83/5,08, S — 6,15/5,82, Tl — 72,94/74,20.  

���. <������$�! ����&���&����� I #*�� ����!�� �� ��'���������� 8 ADVANCE '���* 
Bruker, �����DF"! ����G�*G �������� VANTEC � CuK�-�F�"�����. �����DF�$��� �������" ��-
�������G �������� �������$���! (VCT) � ���������&� ��&� (VSS). %���! >����F�+�� "$���-
��$����D � "$��������� "&�� 2�, ���$��! � F�������D���" "�"�����J ������$� ����!��G ����-
&���&����* [ 4 ]. 
�� ���$���, �� ���"������ ���� (FWHM) ���?�� "����*$��D�! 5—8 >����-
��������D�*; �����. ������ ���� F�������D�� "���!J��! � "$��������� "&�� 2�, ��>���" 
��& ��?�� #*�D "$������ $ $*����"&��$*; �#����!; 2� � +��DJ "���D����! $������ >����-
������� [ 5 ].  

^������������D��! ����&���&����� #*�� ��F#��� �� ���*�� ����� (���. 1). �#K�� $���! 
>����������� �����$��� �������� 16,2 �, � #�F �����DF�$���! �������� ���������&� ��&� ��� 
#*�� #* #��D�� 31 �. ��F#����� >����������� �� ����� ��! VCT/VSS #*�� ���$����� $ ���-
&����� XRD Wizard [ 5 ]. <���?���� ����$ �������!�� $ ���&����� EVA (2004 release) �F ���-
&������&� ������ DIFFRAC-PLUS, �����$�!���G Bruker. 

<�������* !��G�� � ����������$���"J &�"��" �������!�� ���&�����G DASH 3.3 [ 6 ]. 
<���� ���������$ ��� ���������"J !��G�": a = 15,1097, b = 12,8038, c = 3,8667 Å, � = 
= 97,258� (M(24) = 29,1; F(24) = 58,8). <�� ����K� DASH 3.3 ���"��� ������ ���#���� $���-
!��*; ����������$���*; &�"�� $ ���!��� "#*$���! $���!������: P21/n (log-probability score 
20,99); P21/a (15,14); Pn (11,78); P21 (9,22). <�>���" �F $��; #*�� $*#���� ����������$����!  
 

 
 

���. 1. ^������������D��! (�����), ������������! (����!), � ��F������! (����! $��F") ����&���&����* 
��F"�D���� "�������! ���$��D�� ��������� I, � ���?� w�>&&�$���� RB '�����*, ��&/>����F�+�! ��! ��?��&�  
      "������ ����&���&����* � �#K�� ��! $��; ����&���&���� ���'��D�*G Rwp '����� $����� � GOOF (	) 
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&�"��� P21/n ��� ���#���� ���;��!K�!. ���"��"�� #*�� ������ ������� �� ��������$���!  
$ ��!��� ����������$� � ������"JK�� '�F�$*� ��?�&�� $ ���&����� TOPAS 4.2 [ 7 ]. �#�-
�� !��G�� ����$����$�$�� 9—12 ������ $ ��F�$�����G �����, ��>���" #*�� �&�������$��* 
���� ��� C4H2N2O2S (TBA2–) � �$� ���� Tl+ $ ��F�$�����G ����� !��G��. ��F�$*G ��?�& ��� 
�����D ���"��"�*, �����DF"! �����"J ���$����� "�������� ���$��D�� $ TOPAS 4.2. � +�-
�DJ "���D����! ����� "����!��*; ���������$ �����DF�$��� �!&��� �&��������� �� ����* 
�$!F�G $ ���� TBA2–. ������� F������! ���� �$!F�G ��! >��G +��� #*�� $F!�* �F �������-
����D��&� >����������� �� ��������� KHTBA (C4H3KN2O2S) [ 8 ]. 
���� >��&�, ��#�$���� 
�!&��� �&��������� �� ��, ���#* ����* $ TBA2– ���������D ��;����D�! $ ����G ���������. 

��������* �����$ $������� #*�� ������F���$��* � "����!���D ��$������ � �!?��*�� 
������� $ ������ ����F������. �������� VCT ��F$����� "������D �����$*� ��������* 
�#��; ����$ Tl+ $ ���F�������� ���#��?����, ��� "�"����� ��F"�D��� "�������!. 	����-
$*� ��������* $��; ��$�������*; �����$ ����� "�������! ����� ������D�*� F������!. 
<�����D�" ���� �F��� N3 ���� �������G ������� � ������ Tl2 d(N3—Tl2) = 2,817(6) Å, �� 
#*�� ������ ��� $������� " N3 "#���D. ��������� ��� ���#��D�� � ���� ��F��� R-'�����* 
�������$������� ��! $��; ���*��; �#�����G (��. ���. 1). <�����D�" ���"��"�� "������ ��-
���� $ ����������$����G &�"��� P21/n, #*�� ������ �� �������$��D ��"&�� ����������$��-
�*� &�"��*. ����$�*� ���������&��'������� ;������������� I � ��������* >�����������: 
#�"��� '���"�� C4H2N2O2STl2, Mr = 550,91, a = 15,1039(3), b = 12,0818(2), c = 3,86455(6) Å, � = 
= 97,203(1)�, V = 741,34(2) Å3, ��. &�. P21/n, Z = 4, dx = 4,936 &/��3, 
 = 84,787 ��–1, 2�-�����$�� 
5—140�, ����� ��'�����$ 1396, ����� "����!��*; ���������$ 107, Rwp = 2,434 %, Rexp = 
= 1,161 %, Rp = 1,855 %, GOOF (	) = 2,097. 

L��'������� �������$����� $��; ��������������; ���"��"� � �����"� ��������� $ ���-
&����� DIAMOND [ 9 ]. ���"��"�� ��������$��� $ 
��#���?���� #���� ���"��"��*; ����*; 
� ����� ����� 904109. ����*� ��&"� #*�D ���"���* ����F ��G� www.ccdc.cam.ac.uk/data_re-
quest/cif. 

��3+�&%�%� # #4 �*�+5/��#�. ���"��"�� ��������� Tl2TBA �������$���� �� ���. 2. ��-
F�$�����! ����D !��G�� �����?�� �$� ���� Tl+ � ���� ����� TBA2–. L�����+��������"J H2TBA 
��?�� ���������$��D ��� F���K���"J �������$��" — ��������������$��", ��� ��� ��� ��-
���?�� $ �$��� �����$� �����"J &�"��" C=S. ���� S $����� � �$"�! ������� � � ����� ���-
��� N �$!F*$�J� ��&��� � ������ Tl+. % ���"��"�� I ������! �$� ����$��+���*; ����� �����!. 
��� TBA2– �� ��������J � Tl1 !$�!���! �����������*� O- ��� S-����������$���*� ��&��-
���, � Tl2 — ��� O- ��� S-�����������*�, ��� � N,S-#��������*� ��&�����. %�� ��&���* !$-
�!J��! �������$*��. 
�?�*G ���� ���* ����$������� �$!F�� � ����! ������ Tl+, � ���� ��-
������� � �$"�! ������ Tl+ (��. ���. 2). 
�?�*G ��� TBA2– �������$*�� �$!F!�� �$!F*$��� 7 
����$ Tl+ (4 Tl1 � 3 Tl2).  

���� Tl1 ����������$�� ���*�D�! ������� ��������� (�����F�� ���� �$!F�G 2,79—3,29 Å) 
� �$"�! ������� ���* (3,068(4) � 3,215(4) Å). ���#������� "����$�� ���$��!� � �#��F�$���J 
���$�����D�� �����G '���* ����>��� Tl1 — ���&����D��G ���F�*, $ ������� ���� Tl1 �$!F�� 
� ����DJ ������ TBA2–. ���� Tl2 ����������$�� ����! ������� � (2,52—3,22 Å), �$"�! ���- 
 

���� N (2,817(6) � 3,009(7) Å) � �$"�! ������� S 
(3,219(7) � 3,404(7) Å) (���. 3). � "����� "���������&� 
�������� Tl2—S (3,63 Å) ����>�� Tl2 �������$�!�� ��-
��?���"J �$������"J �������F�" (��;�����$" ����-
���F�"). 

<���>��* Tl1 � Tl2 �$!F��* ����! ��F����*�� 
�����#���: �#K�G $������G (S ��� O1); �#K�G &��-
�DJ, �#��F"���G ������ �����$ S � O2. ����?���*�  
 

���. 2. ���"��"�� Tl2TBA. 
<"������� �#�F�����* $�������*� �$!F� 
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���. 3. 
�������+������ ���"?���� ����$: Tl1 (a); Tl2 (�). 
<"������� �#�F�����* ��?�����"�!��*� $�������*� �$!F� 

 
�$������*� �������F�* � +������D�*�� ������� Tl2 �$!F��* �#K�� ��#��� S—S. �$� ����>�-
�� Tl1 �$!F��* ���"&��D��G &���DJ �F �����$ S, O1 � O2. <���������$� ��?�" ����>����� 
$���D ��� � F�������� ��&������. 

�&�� N3—Tl2—S ��! #���������&� ��&���� ��$�� $��&� 51,92�. ^��, ���!�" � ��������  
$ #��?�G��� ���"?���� ��F�*; ������*; �����$ (N, O, S), ���$���� � ����?���J ���"��"�* 
����>��� Tl2. ����?����� ���&����D��-���F���������� �������� ����>��� Tl1 ���?� ��?�� 
������� F� ���� "�����! $ ����������#��F�$���� ��F�*; ������*; �����$ (S � O) TBA2–. 
��-
�� ��&�, ����?����! '���� ����>���$ ��?�� #*�D �$!F��� � $��!���� �� ���"��"�" ���������-
��G >���������G ���* 6s2 ���� Tl+.  

�����F ���"��"�* ����F�� ������� ����G ��?�����"�!���G $��������G �$!F� (��#�. 1), 
'�����"JK�G ����G�*� +������ ����$ TBA2– $���D ��� b, �����*� $ +���� $����� � ������ 
Tl+ �#��F"J� ���;����*G ������. %��������! �$!FD N1—H1�O1 F��*���� 8-�����*G +��� 
(��. ���. 2), �������" ����$����$"�� ���"��"��*G ����$ 1

1R  (8) � 6-�����*G — 1
1R  (6). �����F 

"��������*; ��?�����"�!��*; ��������$ ��� ����K� ���&����* PLATON [ 10 ] ����F�� ��-
����� �—�-$F������G��$�! ��?�" +������� ����+ ������$ 	%�2–, �&� ��������* �$����*  
$ ��#�. 2. �����$�� ����$ 	%�2– ��"K���$�!���! �� ���" �&���$�—&���$�� [ 11 ]. 
 

	 � # � � + �  1  
&���
���� ��#$� D—H�A (Å, &���.) � �"
!�"!
 I 

D—H�A D—H H�A D�A D—H�A 

N1—H1�O11 0,86 2,00 2,840(8) 166 
 

 

 

1 �����+�! ���������:  1/2–x, 1/2+y, 1/2–z. 
 

	 � # � � + �  2  
)	
	�"
� �—�-�$	������"��# ����� TBA2– � �
��"	�� I  

Cgi—Cgj d(Cg—Cg), Å �, &���. �, &���. �, &���. Cgi_p, Å ��$�&, Å 

Cg1— 1Cg�  3,865(5) 0 17,59 17,59 3,684(3) 1,168 
 

 

 

Cg1 — ��������D ���D+� N1, C2, N3, C4, C5, C6. 1Cg�  ���"���� �F Cg1 ���-
�#��F�$����� [x, y, 1–z]. 
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��#��� $*������� ��� '������$�G ������?�� &����� <��F������ �� ��! ������?�� $�-
�"K�; ��"��*; ���� �� (��-4828.2012.2) � �������D��G +���$�G ���&����* ���"��*�  
� ��"���-����&�&������� ����* ����$�+�����G ������ �� 2009—2013 &��*� (&��"�����$���*� 
��������* U 02.740.11.0269 � U 02.740.11.0629). 
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