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����������� ������������� ����� ������� (1) Pbt—NH2 + CS2 � (Pbt—NH)2C=S  
(1, Pbt = 4-(1�,3�-�����������-2�-��)!����, (2) 1 + PPh3 + I2 � Pbt—N=C=N—Pbt (2), (3) 
2 + Ph2PH � (Pbt—N)(Pbt—NH)CPPh2 (3) ��"�#� �$�����%�����#� !��!�#&������� 3, 
"'��� *�����#� �� /�������� ������ " ���&���"�� *����������� �*������ &��*��0�� "'-
��*�� (90 %). <��>��& "'��*�� ���*%������ �/��������� ���������� 2, /��"���?��  
* ��*��& "'���&, ��A������ "'��*�� B��*��������>��*�� /����%��� /�� %������0��� 
����� &#������, >�� /�*����� � /���?0$ ������ ������ !&�*%������ /�������� (DFT). 
G�� ���������� 3 /��&>��' �"� /������!�'� ����!�*�%�� 3�, 3� � ���0"������! 
3� �THF. ������� ����#������&*�&���#� ������� �� ����*��������� (���) &�����"���' 
���&*�&�' 2, 3�, 3� � 3� �THF. 	�����%�� * �&?���"�"���$ ����'� ����"����"&$?�� 
*��!����%�� " *��������� �����>�'� /����"���'� !���������������� ��A�������� /�� 
��/����"����� ����'� ���>��� (DFT) ��������� B���#�� ����*&�' 3 " ��"�������� �� 
���������#� &#�� ��J�& !����0�'� � �����������0�'� !��#�������, �� /��"'K�$?�� 
2 *GJ/���0 " ���/����� –15…30�. ��&>��' !���!���>��*�� �"����"� !�� 3� � 3� �THF, 
&�����"����, >�� ��� /���"��$� !����$�����%��%�$ � ��*���&��� B������ /�� 
510 ��. 
 
DOI: 10.26902/JSC_id129687 
EDN: SPHHGK 
 
� ! " � � # $ �  % ! � # &: !��!�#&������, *����������, #����!��!�����"����, *������-
��>��*�� ���&*�&��, *��!����%��, ����#������&*�&��'� ������. 

''������ 

V��!�#&������' ��J�� /������"��0 *�* /����"���'� #&�������", " *����'� ���� �� ���-
��#�&// �������� �� !��!���"&$ [1] (����� 1�, b). W&������' � �� /����"���'� /���"��$� 
�����#�>��*&$ �*��"����0 [2, 3] � K���*� ��/��0�&$��� " *�>���"� ��#����" " �����>�'� *�-
������%����'� ����������� [4]. X >��������, !��!�#&��������' ��#&� �'�0 ��/��0��"��' 
��� ���������%�� ���*�"������'� ��������� /�������'� � ��/�������'� �������" [5]. ���� 
�� ���'� ���/����������'� �/�����" /��&>���� !��!�#&�������" – ���*%�� #����!��!���-
��"���� *�����������". ��'>�� ��*�� ���*%�� /��"���� " /���&���"�� �����>�'� (/��)*���-
��������": ��*���" ��� �����" ?���>�'� �������" [6–8], ��B���%��*� [9], ���������� ����(I) 
[10], �����(IV) [11] � �.�. X ������?�� "���� /��&>�� K���*�� ��� !��!�#&�������" � �����>-
�'�� �������������, " *����'� /�� ����� P >�?� "��#� "����>�$��� !����0�'� [8, 12] ���  
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����� 1. ���&*�&���� !���&�� #&�������" (�), !��!�#&�����-
��" (b) � !���������������0��#� ����������� Pbt � �&����%���  
                                       �����" " %�*��� (c) 

 
%�*��#�*���0�'� [13], � /�� ������ N – ��*��0�'� (���/��/��0�'� [6, 14], �����0�'� [15], 
%�*��#�*���0�'� [7, 16, 17]), !����0�'� [18, 19] � 2,6-�����/��/��!����0�'� [8, 20]. <����-
�'� /�����' � #�����%�*��>��*��� ������������� /��*��>��*� ���&���"&$�. X *�>���"� ����-
��"����#� ��������#� /������ ��*�� /����"���'� ��J�� &/����&�0 !��!�#&������ � %�*��-
>��*�� ������'� ������������ /�� �����, /��&>���'� " ���&�0���� ���*%�� /������������ 
����"����"&$?�#� !��!��������� /� �"����� �"��� *�����������, /������?�� � ����'"�� 
�"��� P—B [21]. X �� J� "���� !��!�#&������' � #�����%�*��>��*��� ������������� " �$�'� 
/���J����� (R1, R2, R3) /������"��$� ���>����0�'� �������, /��*��0*& /��"���$� �����"��0 
*�* ��#���>��*��, ��* � *�������%����'� ���������� � K���*�� �/�*���� !&�*%�����0�'� 
�"����". 

X ������?�� ������ �' ��&?���"��� ������ !��!�#&������� (Pbt—N)(Pbt—NH)CPPh2 (3), 
�����J�?�#� /�� ������ ����� �$����!���'� #�����%�*��>��*�� ����������0 4-(1�,3�-�����-
������-2�-��)!���� (Pbt) (����� 1b). ���������� 3 /��&>��� " ����"����"�� � �������� ���/��-
��������'� /������� – >���� �����$ #����!��!�����"���� *����������� (" ��K�� ��&>�� 
����"�����#� ����� Pbt—N=C=N—Pbt (2)), /�� B��� �����&J��' ��*����'� ����������� /��-
��*���� ���*%��, �� �"����"���'� !��!�#&�������� ��� #�����%�*��>��*�� ������������. 

��������>��*�� !��' 2, 3�, 3� � 3��THF �����*������"��' ����#������&*�&��'� �������� 
(���), � "�� ���, *���� 3�, "'�����' " ����"��&��0��� "���. G�� ����*&� 3 ���&J���' *��-
!����%����'� �����������, �"�����'� � /��"������ �����������0��#� !��#����� "�*�&# �"��� 
C2�–C4 (����0 � ����� �&����%�$ �����" Pbt ��. �� ����� 1c).  

(��)����������* +��� 

������'� 4-(1�,3�-�����������-2�-��)������ (Pbt—NH2) ���������"�� /� �/������� ����� 
������*� [22]. �%��������� �>�?��� /���#��*�� ��� CaH2, �����#����!&��� (THF) – ��� *���-
�� � �����!������, ���B������� – ��� �*����� ��$�����. ����&#����� ��/��0��"��� *�����-
>��*� ����&/�'� Sigma-Aldrich 99.9 %. ������' �� C, H, N, "'/�������0 " �������>��*�� ��-
��������� �� �� ��� �� /������ Euro EA 3000. �
 �/�*��' ��#�������"����0 �� �/�*���-
!�������� FT-801 (Simex) " ������*�� KBr, �/�*��' j�� 1H (500.13 �W%) � 31P (202.45 �W%) – 
�� �/�*�������� Bruker Avance III-500. �/�*��' �$�����%��%�� ��� �"���'� �����%�" ��/���-
�' �� �/�*�������� Agilent Cary Eclipse. ����#�����!��*%����'� ����'� ��� ����*��������" 
(�����%�) /��&>��' " q
< �� �� ��� �� ��!��*������� Bruker D8 Venture � ����*����� 
CMOS PHOTON III � ��*��!�*&��'� ����>��*�� I	S 3.0 (���&>���� MoK� (
 = 0.71073 Å), 
!�*&���&$?�� ���*��� �������) /�� 150 K. 
��������>��*�� ���&*�&�' ��K��' � ��/��0��-
"����� SHELXT [23] � " ��&>�� 2, 3� � 3��THF &��>���' � /���?0$ /��#���� SHELXL [24]  
� #��!�>��*�� �����!����� Olex2 [25]. ���&*�&�� 3� – � ��/��0��"����� ���!���>��*�� ����-
�'� !�*����" ���������, *����'� /��&>��' �� ���>��� "����"'� !&�*%�� (DFT, Orca 5.0.2, 
&��"��0 ������ B3LYP/3-21G) ��� ����*&�' � /���?0$ /��%��&�' NoSpherA2 " Olex2. }�� 
/��"����� ����� *����*��� �/�������0 /���%��, " >�������� ��� �����" "�������, *����'� 
&��>���' �"������. <�������' ������#� ���?���� ��� ��"�������'� �����" " ���&*�&��� 2, 
3� � 3��THF &��>���' ��������/��, ����' H ��*�����"��' #�������>��*� � &��>���' " ����-
�� «�������*�». G�� *��������" 3�, �����&$?���� �� ����"��� " "��� ���*�� �#�, �� ����$��-
���0 ��!��*%�� ��J� d = 1.1 Å. ��-�� B��#� *�>���"� ���&*�&���� ������ �*������0 ���*��; ���  
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%����������&����� �����������, "���� ����
�
� �������� ���"
�
� 

<������� 2 3� 3� 3� �THF 

��&���-!���&�� C27H16N4S2 C39H27N4PS2 C39H27N4PS2 C43H35N4OPS2 
M 460.56 646.782 646.73 718.84 
	��/����&��, K 150(2) 150(2) 150(2) 150(2) 
<���������"����� #�&//� P2/n P21/n P21/n P21/c 
a, b, c, Å 16.253(3),  

3.9055(9),  
17.052(4) 

16.5486(5),  
10.7004(3),  
18.7551(6) 

5.761(3),  
19.967(10),  
28.086(14) 

10.6426(4),  
21.2883(10), 
15.8078(7) 

�, #���. 108.040(6) 101.803(1) 95.717(15) 95.271(2) 
V, Å3 1029.2(4) 3250.87(17) 3215(3) 3566.3(3) 
Z 2 4 4 4 
�"'>, #/��3 1.486 1.321 1.336 1.339 
	, ��–1 0.284 0.248 0.251 0.236 
F (000) 476.0 1346.1 1344.0 1504.0 
������ *��������, �� 0.16�0.04�0.03 0.27�0.20�0.07 0.60�0.04�0.02 0.15�0.08�0.04 
���&>���� MoK�, 
 0.71073 
G�/���� ����� ����'� /� 2, #���. 4.166–52.854 3.68–62.02 3.558–37.696 4.294–48.826 
G��/����' h, k, l –20 � h � 20, 

–4 � k � 4,  
–20 � l � 21 

–23 � h � 21,
–15 � k � 14, 
–26 � l � 23 

–5 � h � 5, 
–18 � k � 18, 
–25 � l � 25 

–12 � h � 12, 
–24 � k � 22, 
–18 � l � 18 

����� ��!��*��" ��������'� /  
����"����'� 

10794 / 2101 47507 / 9866 23540 / 2522 23545 / 5877 

Rint, R� 0.0662,  0.0597 0.0362,  0.0314 0.2276,  0.1322 0.0830,  0.0696 
����� ����'� / �#����>���� /  

&��>����'� /��������" 
2101 / 0 / 150 9866 / 0 / 496 2522 / 0 / 200 5877 / 148 / 542

GOOF /� F 2 1.013 1.055 1.164 1.034 
R-!�*��� (I > 2�(I )) R1 = 0.0455, 

wR2 = 0.1119 
R1 = 0.0328, 
wR2 = 0.0604 

R1 = 0.2680,  
wR2 = 0.6024 

R1 = 0.0537,  
wR2 = 0.1256 

R-!�*��� ("�� ����'�) R1 = 0.0738, 
wR2 = 0.1270 

R1 = 0.0508, 
wR2 = 0.0665 

R1 = 0.3077,  
wR2 = 0.6233 

R1 = 0.0887,  
wR2 = 0.1483 

����*� / �����, e/Å3 0.29 / –0.34 0.56 / –0.46 0.68 / –0.63 0.48 / –0.33 
 
�� ����� "�� ��"�������'� ����' ��*�����"��' �� *��� ������>��� B��*������� /��������  
� &��>���' " ������/��� /�����J���� �� ��*�$>����� �����" S � P. G���'� ��� ��/�����-
"��' " 
������J�*�� ���*� ���&*�&��'� ����'� (
��G) /�� �������� 2340874–2340877, �� 
��J�� /��&>��0 & �"����" ��� /� �����& http://www.ccdc.cam.ac.uk/conts/retrieving.html 

<���K*�"'� ��!��*��#����' !�� 3 ��/����' �� ��� J� ��!��*������� (MoK� ���&>����; 
���. 1) /�� 150 K. 
�J�'� ������% #���"��� /&��� /���������� /���K*� � ��������� �#� �� 
��"����"&$ /���$ � �����0K�� *���>���"�� B/�*������ ����'. ������� �-�*�����"���� 
(360�) /��&>��' �����#����' �� �/��K�'�� ��!��*%����'�� �&#��� [26, 27]. G�� ���J���� 
B!!�*�� /����&?���"����� �������%�� ������� /� /��0 �*���" /�� ����'� /���J����� #����-
����� /� � �� –240� �� 0�. 
����*%�� �� "��K��� �������� (�-Al2O3) � ����#����"���� /��"�-
���' � ��/��0��"����� /��#����' Dioptas [28]. 

X�� *"����"�-����>��*�� ���>��' "'/�������0 � ��/��0��"����� /��#����' Orca 5.0.2 
[29]. W�������� ����"��#� ��������� ����*&� �� !�� 2 � 3�, � ��*J� *�����������" iPr—
N=C=N—iPr � Ph—N=C=N—Ph �/��������"����0 � /���?0$ DFT " "�*&&�� ��� ��/����-
���0�'� �#����>���� �� &��"�� B3LYP-D3(BJ)/def2-SVP [30–32]. �*�����"���� /�"�������� 
/����%���0��� B���#�� ��� ����*&�' 3 /��"������0 �� ��� J� &��"�� ������ /�� �/�������- 
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��. 1. }*�/���������0�'� (exp; MoK� ���&>����) � ���&����"���'� �� ����'� ��� (sim) /���K*�"'�  
��!��*��#����' 3� (�) � 3��THF (b) 

 
��� ���������� &#�� S1�—C2�—C4—C5 !��#����� N—Pbt, "��0��&$?���� " ���/�����  
–90…30� � K�#�� 1�, � � �/������%��� �����0��� >���� ����*&�'. 	���*����� *�������� "�-
�&�������"����0 " /��#����� OVITO Basic (3.9.4) [33]. X�� ���>��' &�*����' � /���?0$ ��#�-
����� RIJCOSX [34, 35] � ��/��0��"����� ��/�������0��#� �������#� ������ def2/J. G�� ���-
>��� B���#�� ��� �/������%�� /���������0 #�������� ����� � �"&� ����*&�, "���'� �� ���&*-
�&�' 3�, &��>������ � ���!���>��*��� �����'�� !�*������ ��������� � /���?0$ /��%��&�' 
NoSpherA2 " Olex2. }��*��������>��*�� /����%���' ����>����' ��� �/��������"���'� " "�-
*&&�� ����*&� *�����������", � "��&�����%�� ����"����"&$?�� ���/�"��������� /��"������0 
" /��#����� UCSF Chimera (1.17.2) [36]. 

)�!������ (Pbt—NH)2C=S (1). 
 �"�����& Pbt—NH2 (2.00 #, 8.80 ����0) ����"��� �%���-
������ (20 ��), ���B������� (1.5 ��, 10.7 ����0) � ����&#����� (0.64 ��, 10.7 ����0). <��&-
>���&$ �&�/����$ /�����K�"��� /�� *�������� ���/����&�� " ��>���� 1.5 >. <����/���� ���-
��* �����"���� ����� J���'� � �'��'�. ���*%����&$ ����0 ��#���� �� 75 �C, /�� B��� �����* 
����"������ � ������"���� >���'� J����-����J�"'� ����"��. <�����K�"��� �#� /�� ��� J� 
���/����&�� " ��>���� �"&� �&��*. <����/���� ������"'"���� �"����-J���'� �����*. ���*%�-
���&$ ����0 �������� �� *�������� ���/����&�', �����* ��!��0���"��� >���� /�����'� ���*-
����'� !��0�� � /���'�� 2 ���� /� 5 �� �%����������. <��&>���'� ������-J���'� /���K�* 
(Pbt—NH)2C=S "'�&K��� " "�*&&��. X'���: 1.48 # (68 %). G�� C27H18N4S3 "'>������ (%):  
C 65.6, H 3.7, N 11.3; ������� (%): C 65.5, H 3.4, N 11.2. 

�
 �/�*�� (�, ��–1): 3294 &K. ��., 3191 &K. ��., 3139 &K. ��., 3090 &K. ��., 3030 &K. ��.,  
1588 �., 1537 �., 1482 �., 1454 ��., 1434 �., 1419 ��., 1408 ��., 1327 �., 1253 �., 1229 �., 1180 ��., 
1111 ��., 1074 ��., 1015 ��., 968 �., 935 ��., 838 �., 754 �., 728 �., 689 ��., 668 ��., 623 ��., 553 ��. 

)�!������ Pbt—N=C=N—Pbt (2). 
 (Pbt—NH)2C=S (1.40 #, 2.8 ����0) ����"��� �%���-
������ (35 ��) � ���B������� (1 ��, 7.2 ����0). ����� * /��&>����� �&�/����� /�� /�����K�-
"���� ����"��� I2 (0.87 #, 3.4 ����0) � PPh3 (0.89 #, 3.4 ����0). ���*%����&$ ����0 /�����K�-
"��� /�� *�������� ���/����&�� " ��>���� 15 >. ������-J���'� �����* ��!��0���"��� >���� 
/�����'� ���*����'� !��0�� � /���'�� 3 ���� /� 5 �� �%���������� (�� ��>����"���� " �
 
�/�*���� /���K*� /���� �� Et3N �HI). <��&>���'� ������-J���'� /���K�* Pbt—N=C=N—Pbt 
(2) "'�&K��� " "�*&&��. X'���: 1.18 # (90 %). <��#���'� ��� ��� *�������' !��' 2 /��&>��' 
�������'� ����J������ #���>�#� ���&��0��#� ����"���. G�� C27H16N4S2 "'>������ (%):  
C 70.4, H 3.5, N 12.2; ������� (%): C 70.0, H 3.5, N 11.9. 

�
 �/�*�� (�, ��–1): 3055 ��., 3031 ��., 2992 ��., 2147 �>. �., 2117 �., 2078 ��., 2033 ��.,  
1602 �., 1570 ��., 1520 ��., 1482 �., 1456 ��., 1437 ��., 1412 ��., 1313 ��., 1285 ��., 1254 ��.,  
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1211 �., 1174 ��., 1109 ��., 1017 ��., 965 �., 937 ��., 843 �., 810 ��., 751 �., 723 �., 696 ��., 637 ��., 
617 ��., 595 ��. 

)�!������ (Pbt—N)(Pbt—NH)CPPh2 (3). ���*%�$ /��"����� " �����!��� ��#��� � ��/��0-
��"����� ����������� �//����&�' ����*�. 
 �&�/����� *����������� 2 (0.50 #, 1.10 ����0)  
" 15 �� �����#����!&���� (THF) ����"��� 190 �*� (1.10 ����0) Ph2PH. ���*%����&$ ����0 ��-
#��"��� /�� 60 �C " ��>���� �&��*. <��&>���'� ��*�-J���'� ����"�� /��!��0���"��� >���� 
/�����'� ���*����'� !��0�� � &/����� " "�*&&��. ������* /���'�� 8 �� #�*���� � "'�&K��� 
" "�*&&��. X'���: 0.64 # (91 %). ��#����� ����#���!���"��& ������& (�V�), /��&>���'� /���-
K�* /������"���� ����� !��& 3�. ����*�������' B��� !��' ��#&� �'�0 /��&>��' /�� "'���-
J�"���� ���'?����#� /�� *�������� ���/����&�� ����"��� ���������� 3 " ����� ���&��:#�*-
��� (v:v = 1:2) " ��>���� �&��* /�� –32 �C. <�� "'���J�"���� ���'?����#� /�� *�������� 
���/����&�� ����"��� ���������� 3 " ����� THF:#�*��� (v:v = 1:2) " ��>���� ���� �&��* /��  
–32 �C ������"����0 /��#���'� ��� ��� *�������' !��' 3��THF. ����0K���� *���>���"� THF 
" B��� ����� ����"�������� /��"���� * ������"���$ ����� *��������>��*�� !�� 3� � 3�. G�� 
3� (C39H27N4PS2) "'>������ (%): C 72.4, H 4.2, N 8.7; ������� (%): C 71.9, H 4.4, N 8.4. 

G�� 3� �
 �/�*�� (�, ��–1): 3406 ��., 3053 ��., 2926 ��., 2854 ��., 1620 ��., 1592 �., 1582 �., 
1525 �., 1503 �., 1477 �., 1434 �., 1409 ��., 1314 �., 1286 ��., 1224 �., 1176 ��., 1136 �., 964 �.,  
918 ��., 844 ��., 833 �., 762 �., 728 �., 692 �., 619 ��., 599 ��. 

�/�*�� 1H j�� (C6D6), �, �.�.: 8.10 �. (6H), 7.60 �. (2H), 7.45 �. (2H), 7.30 �. (4H), 7.14 �. 
(2H), 6.98 �. (10H), 6.56 �. (1H, NH). 31P j�� �/�*�� (C6D6) �p, �.�.: –9.62 c. 

��������� � �0 	���4����� 

���5�6 �&78�9��;�9& Pbt—N=C=N—Pbt (2). 
���������� Pbt—N=C=N—Pbt (2) �����-
����"�� /� �����������"����� ������*�, ������������� ����� ��� ��&#�� *�����������" [10, 
37]. �� /��"�� ������ Pbt—NH2 "��&/��� " ���*%�$ � ����&#������� " /���&���"�� ���B���-
����� � ������"����� �����>�"��' (Pbt—NH)2C=S (1, ����� 2), *������ �������� ���*�� ���-
�"�������0$ " ��#���>��*�� ����"��������, /�B���& �����*������"��� ���0*� �������� �
 
�/�*����*�/�� � B�������'� ��������. �� "����� ������ 1 ""������ " ���*%�$ � ���!����-
!��!���� � I2, " ���&�0���� �����&���� *���������� 2. X �#� �
 �/�*��� ����$��$��� ����*��-
�����>�'� /����' " ������� 2030–2150 ��–1, ����"����"&$?�� *��������� *&�&����"���'� 
�"���'� �"���� C=N, ���#����� >��& ��J�� ��/��0��"��0 �
 �/�*����*�/�$ ��� ���������#� 
������ ���*%��. 
���������� 2, *�* � �#� /���K���"����*, �������� ���*�� ����"�������0$ 
/��*��>��*� "� "��� ��#���>��*�� ����"��������, �� /��#���'� ��� ��� ����*�������' ��J-
�� /��&>��0 /���*����������%��� �� *�/�?�#� ���&���. 

 

 
 

����� 2. ������ !��!�#&������� 3 
 

	%�8����%5� %��5�6& ��%��<�&��9��& 3 � >!��57����� %57����� �&78�9��;�9& 2. ��-
"�����, >�� !��!�#&������' >&"��"����0�' * "��� � *�������& � /�� �� �����"��� ��#&� /��-
���/�"��0 �����>�'� /���#�&//���"*�. ��/�����, (Cy—N)(Cy—NH)CPPh2 (Cy – %�*��#�*���) 
" /���&���"�� "���&�� ��� ����� *�������� � "��' " THF /��"��?����� " ��� /���&*��", ����� 
*����'� ������!�%���"�� �����!������!��!�� [17], �.�. /��������� ����'" �"��� P—C � ��-
����"���� �"��� P—P. ����' ����J��0 /�����'� /���>�'� ���*%��, ������ � /�����&$?�� 
�/���%�� � !��!�#&�������� 3 /��"������0 " �����!��� ��#���. 
�* &/��������0 "� ""���-
���, /��&>���� ��"����'� !��!�#&�������" " ���*%��� #����!��!�����"���� *�����������  
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��. 2. 
���' B��*��������>��*�#� /����%���� (�0.04 �.�.) �� ���/�"��������� B��*������� 
/�������� (0.005 e/Å3) ����*&� *�����������" iPr—N=C=N—iPr (�), Ph—N=C=N—Ph (b)  
                                � Pbt—N=C=N—Pbt (2; c), �/��������"���'� " "�*&&�� 

 
/��"���� " /���&���"�� ����"���� – �&��������, �����" �������" � ��., *����'� ��/������-
�&$� "����>�'� !��!�� PR2H, #������&� >����%' 2PR�  [6, 37], � ���' �������", " �"�$ �>�-
���0, *��������&$� ���� ����� *������������#� !��#�����, &"���>�"�� �#� B��*���!��0����0. 
X ��K�� ��&>�� ��*�� ��/�������0��� �*��"�%�� ����������0��: ���*%�� ��!����!��!��� � 2 
/��������� " THF /�� 60 �C " ��>���� �&��*, � %���"�� /���&*� 3 "'�������� � "'��*�� "'��-
��� 90 %, �"������0��"&� � ���, >�� *���������� 2 ���������0�� "'��*� ���*%������/������ 
/� ����K���$ * /��%����� /������������ /� �"����� �"��� C=N. }�� �"����� � ����>��� 
B��*������*%�/����'� �����������0�'� #�&//, *����'� /�"'K�$� B��*���!��0����0 %���-
���0��#� *������������#� !��#����� N=C=N, ���� ���"��"��0 � ��*��0�'�� � !����0�'�� 
#�&//���. G����"����0��, ��#����� /��"�����'� ���� DFT ���>����, %������0�'� &#�����  
" �/��������"����� " "�*&&�� ����*&�� *����������� iPr—N=C=N—iPr � ���/��/��0�'�� 
������������� ����*�����&���� ���������0�� "'��*�� ����%����0�'� B��*��������>��*�� 
/����%����� (���. 2�) –0.072 �.�. (–189.0 *GJ/���0), >�� ���J�� ����J���0 �&*���!��0�&$ 
���*&. 

�����#�>�'� ���>��' ��� Ph—N=C=N—Ph � !����0�'�� ������������� /�*�����, >�� 
B��*��������>��*�� /����%��� /�� &#������ /������� ��"�� +0.020 �.�. (52.5 *GJ/���0) 
(���. 2b), �.�. �&*���!��0��� ���*� /��������� ��#>�, >�� " ��&>�� iPr—N=C=N—iPr, >�� /��-
�"��J������ B*�/���������0�� �� /������ ���*%�� �&*���!��0��#� /������������, " ��&>�� 
*����������� � !����0�'�� ������������� /����*�$?�� ��#>� /� ���"����$ � ���/��/��0-
�'�� [38]. X ��&>�� ����*&�' ��K�#� *����������� 2, ��>��0��� #�������� *������ ������  
�� ���&�0����" ���K�!��"*� *��������>��*�� ���&*�&�' � �/��������"��� ������� DFT  
" "�*&&��, /����%��� /�� &#������ �?� ����� /���J����0�'� � �����"���� +0.026 �.�. 
(68.3 *GJ/���0) (���. 2�), � /����%���' /�� ������ ����� *������������#� !��#����� ����� 
����%����0�' /� ���"����$ � /��"�����'�� /����"���'��. 	�*�� �������, �����������0- 
�'� #�&//' ����#�"�$� B��*�����&$ /�������0 � !��#����� N=C=N, ����� �#� ����� B��*���-
!��0�'�. 

�7�%5&!!���%��� %57��5�7$ � �#&�5�#�-��;���%��� 7&%��5$ ��%��<�&��9��& 3. 
� /���?0$ �V� &�����"����, >�� ��/�������"���� �� ���*%������ ����� 2 � ��!����!��!�-
�� �����&���� ���� �� *��������>��*�� ����!�*�%�� !��!�#&������� (3�). �� ����"��� THF– 
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��. 3. �������� ����*&� " !���� 3� (a), 3� (b) � 3� �THF (c). }���/����' ������#� ���?���� /��"���- 
�' � "���������0$ 50 %. X 3� �THF /�*����� ���&/�����>���� �����������0��#� !��#����� 

 
#�*��� (1:2) "'����� ���0"������! 3��THF, �����J�?�� ����*&�& �����#����!&����. <�� &���0-
K���� *���>���"� THF " ����� ����"�������� �����&���� ����0 3� � 3�, ������!�%���"���'� 
���. X� "��� ���&*�&��� 3�, 3� � 3��THF !��!�#&������ ��������� " �������� ����*������ 
��� /�����'� ���������� [7] E���-*��!�#&��%�� (���. 3). ���/���J���� ��������� � �"����� 
�"���� C—N " ��������� !��#����� �������>�� �/���������� /� �� �����: 1.37 Å � 1.28 Å ��-
��"����"����. G�� ���&*�&� 3� � 3��THF ��*J� ��*�����"�� "������ �����#�&//'. ���&*�&�' 
3�, 3� ����K� &/�����>��', � " 3��THF ����$������ ���&/�����>���� �����������0��#� !��#-
����� �� ������' NH-#�&//' /� �"&� /���%��� � �����������0$ 60/40 %, ���"���&�'� ����-
�����0�� ��&# ��&#� "�*�&# �"��� C2�—C4 /������� �� 180�. }�� &*��'"��� �� ����>�� ��-
�*��0*�� ���"���'� /� B���#�� "�������" *��!�#&��%�� ����*&�', ����>�$?���� ����"����-
"&$?�� ��������'� &#��� S1�—C2�—C4—C5. ���J������, >�� ����'� &#�� " !��#������ 
(�=)N—Pbt � HN—Pbt ������� ��*�������� �� 0� (��&>�� � /���*�� Pbt � ��/��J����� �����-
��>��*�� ������ !�������"�#� � �����������0��#� !��#�����"), "��0��&��0 /� ���&�$ �� 2.9� 
�� 18.7�. <���* ���&*�&� � !��#������ N—Pbt " 
��G ��� 89 ���&�0����" � 108 *��������#��-
!�>��*� ����'�� ��������'�� &#���� S1�—C2�—C4—C5, �� *����'� ���0K�� >���0 (78) ���-
�� ����"����"&$?�� &#�� ���0K� 10�, �� "����>�$��� /�����' � ���0K�� &#��� "/���0 �� 42� 
" *��/��*�� Hg(II) � !���������������0�'� /����"���'� (*�� 
��G IQITUA) [39]. X /�����-
��� ��&>�� ���0��� ��*�J���� ��A�������� *�������%��� Hg(II) * ����& N �������. G�J� ���� 
��*�$>��0 /�����'� ��&>�� � #�������>��*� �>�"���'�� *����*��� *����*���� � ������0�'� 
!��#������, �� B*�������0�'� /�����' � ���0K�� &#��� ��*J� ���$���. ��/�����, &#�� 32� 
����$������ " [3,5-���(2-����*��!����)-1H-1,2,4-�������-1-��]-!���������������� (*�� 
��G 
OKOYIZ) [40], �.�. B���#�� /��"����� �����������0��#� !��#����� "�*�&# �"��� C2�—C4 ���J-
�� �'�0 ���"���� � B���#��� ���������%�� *����*��� *����*���� � ��&#��� #�&//���. 

G�� �%��*� ������ B���#�� ������� DFT ���� /��"����� �*�����"���� /�"�������� /�-
���%���0��� B���#�� ��� �/��������"����� " "�*&&�� ����*&�' 3� /� ����������& &#�& S1�—
C2�—C4—C5 !��#����� (�=)N—Pbt " ���/����� –90…30� (���. 4�). ��#����� /��&>���'� 
����'�, B���#�� /��"����� �����������0��#� !��#�����, �����"����0��, ��"'��*� � " /������� 
�� –15� �� 30� �� /��"'K��� 2 *GJ/���0. <���J���� �����0��� >���� �/��������"����� ����-
*&�' /�� ��������� &#�� ���������� ����� (���. 4b). �������� B���#���>��*� "'#����� *��-
!����%�� " "�*&&�� ����*�����&���� &#��� 10�, >�� ��J�� ��A�����0 ����>��� CH�S *��- 
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��. 4. ��"�������0 B���#�� �/��������"����� " "�*&&�� ����*&�' 3� �� ���������#� &#�� S1�—
C2�—C4—C5 (�); ��������� *�������� �����" /�� ��������� ����"����"&$?�#� &#�� /�*����� %"���- 
                                                   �� �� ����#� * *������& (b) (��. B�. "����$) 

 

 
 

��. 5. <�"�������0 ��K!��0�� ��� ����*&�' " ���&*�&�� 3� � *����*��-
�&$?�� � ��� �������� ����*&���. 
����'� "'�����' ������� � ����������� 
��J�& ������� ���0K� �&��' �� "��-���-"���0��"'� ����&��", ���'� – ��"- 
                   ��� �� �&���, ����� – ���0K� �� �&��' (��. B�. "����$) 

 
��*�� � !����0��� #�&//�� !��#����� PPh2. X *�������� 3� ������&���� *��!����%�� � &#���  
–18.6�; ��J�& ����'� !��#������ (�=)N—Pbt � ���J��K�� * ���& ����*&��� ����$��$��� 
*����*�� *����*�' C—H�N � C—H�� (���. 5). ��#����� *"����"�-����>��*�� DFT-���>���� 
��� B��� ���/��������"����� /��' ����*&� "'�#�'K /� B���#�� �����"���� 20 *GJ/���0 /� 
���"����$ � �"&�� �������"���'�� ����*&����.  

�� ��*�$>����� �����>�$?���� ��������'� &#��" S1�—C2�—C4—C5 *��!����%�� ��-
��"��� >���� ����*&�' {Pbt—N—C(P)=N—Pbt} /������� �����*�"� "� "��� ���&*�&��� 3�, 3� 
� 3��THF (���. 6). ����*� ��������'� &#�� (H)N—C—P—C " !��#����� PPh2 �&?���"���� 
�����>�����, "��0��&��0 �� 13� �� 50�, >�� ��&���"���� «/�������*��» *��!����%�� B��#� 
!��#����� * �*�&J���$ ����*&�' " *��������. X >��������, *��!����%�� � ������0K�� &#���  
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��. 6. ����J���� !��#�����" ���&*�&� 3� (*����'�), 3� (�����'�)  
� 3� �THF (�����, ��. B�. "����$; ���&/�����>���� �� /�*�����) 

 
50� ��A�������� ����>��� ����� � !��#������ PPh2 ���0"����� ����*&�' THF, *������ �����&-
�� "�������&$ �"��0 � �����#�&//�� !��!�#&�������.  

�";���%@��5�$� %#�A%5#&. G�� *��������>��*�� !�� 3� � 3��THF, "'������'� " ����-
"��&��0��� "���, ��/����' �/�*��' !����$�����%��%�� (���. 7�). G�� ����� ���������� ��-
��$������ K���*�� /����� B������ � ��*���&��� /�� 510 ��, /���J���� *������ �� ��"���� 
�� ����' "���' "���&J�����. <� ���"����$ � /��&>���'�� ���� ����� ���&�0������ ���  
�-����������!��!���" �� ����"� 2-�����-!���������������� [41–43], � ��*J� � /����"���'-
�� 4-�����!���������������� [44–46] " ��K�� ��&>�� /����� ���>����0�� ���������� ��"��&-
�� /������� �� 5 �103 ��–1. G����� ����>��, "�������, �"����� � /���%�/���0�� ��&#�� ����*-
����� /��"�#� B��*������#� /������� S0—S1 " 3� � 3��THF. <�� B��� /������� " ����*&�� 3, 
��#����� TD-DFT ���>����, /��������� /������ B��*������� /�������� � !��#����� (�=)N—
Pbt �� NH—Pbt (���. 7b), �>�"����, ���&���"&$?�� " /����"���'� 4-�����!����������������. 

	�*�� �������, &�����"����, >�� ���*%�� Pbt—N=C=N—Pbt (2) � Ph2PH /��"���� * !����-
��"���$ !��!�#&������� (Pbt—N)(Pbt—NH)CPPh2 (3) � "'����� 90 % ��� ����"����� *�����- 
 

 
 

��. 7. �/�*��' �$�����%��%�� (Em) � "���&J����� (Ex) ��� �"���'� !�� 3� � 3� �THF �� /������ 
/�������� (�); ���/�"�������0 (0.001 �.�.) ��������� B��*������� /�������� /�� /������� S0–S1 " ��-
��*&�� 3 (b), #��&�'� /�*���� ���'��* B��*������� /��������, ����J�"'� – ���������* (��. B�. "����$)  
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������" – ����"���� ���������, *����'� ��'>�� ��/��0�&$��� ��� B��#� ��/� ���*%��. G����� 
����>����0��� ����������0 �"������0��"&�� � ���, >�� *���������� 2 "'��*� ���*%������/�-
����� /� ����K���$ * /��%����� /������������ /� �"����� �"��� C=N. }�� ��&���"���� 
"������� �����������0�'� #�&//, *����'� ����#�"�$� B��*�����&$ /�������0 � !��#����� 
N=C=N, ����� �#� ����� B��*���!��0�'�, >�� " ��&>�� ��"����'� *�����������" � ��*��0�'-
�� ��� ����0�'�� #�&//���. ������� ��� �� ����*��������� &�����"���' ���&*�&�' !�� 2, 
3�, 3� � 3��THF. X'������'� " ����"��&��0��� "��� 3� � 3��THF /���"��$� !����$�����-
%��%�$ � ��*���&��� B������ /�� 510 ��. G�� ����*&�' 3 " *��������>��*�� !���� � �/��-
������"����� " "�*&&�� ������� DFT /�����������"��' "����J�'� *��!����%��. �%����� 
B���#�� /��"����� �����������0��#� !��#����� "�*�&# �"��� C2�—C4 – ����� 2 *GJ/���0  
" K���*�� /������� ��������'� &#��" 15–30�, >�� ���� "����J����0 �������%�� ����'� ����-
"����"&$?�� *��!����%�� " /����"���'� Pbt. G���&$ ����������0 ����&�� ����0 " "��& /�� 
������� ��"'� ���&*�&� /����"���'� Pbt, � ��*J� «�$���#�» �� !&�*%�����0�'� �"����". 

 
������ "'/������ /�� !������"�� /�����J*� �������*�#� ��&>��#� !���� (#���� \ 21-

73-10096). 
�"���' ���#������ ����������"� ��&*� � "'�K�#� ������"���� �������*�� V�����%�� 

(/���*�' \ 121031700321-3 � 121031700313-8) �� /�����J*& �����' q����� *����*��"��#� 
/��0��"���� �� �� ���. 
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