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������� �������������������� ������� ����������! 6-����-"����-5-�������-2-�����-
4-#����-2,3-�������-1H-�����-1-�� (1) � 5-����-"����-6-�������-2-�����-7-(4-����-
"����#����)-1H-����� (2). �"��$�����% ���#����&������ ��������, �����'�������% �"-
����* ����"����*���� �+����� �������, ��+�����% � �����/�'����% ���$����* �������-
��'����/ ��������. 8 �"��/ ���������/ ��� �!��$���!/ �+�&�#�'����/ ��$�������%�-
�!/ ��������9����9, � �� $� ����% � ��������� 1, �������� ������9 +��������%�� ��"�9 
����;���!9 �������, ��$�� �!�����* �'��* ���"!� H-��%��, ����!��<;�� ��;������-
��� ���%��� �� ��+�����< ��$�������%��!/ ��������� � +��!=�<;�� �����/�'����< 
���$����* ��������! 1 +� ��������< � 2. 
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�%��!9 �������, ������������#�'����% ���*. 
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�������%��!� ��������! ���<� ���������, �����/�'����% ��������&�% ������9 � �";�� 
���'�� ���'������ +� +��'��� ���"!/ ��$�������%��!/ ��������9����9. K� �����< 
�����9�� 
� �����% [1], «"�������% �����/���&��, "���� �";��� +���&�+�, '�� +������'����* �������-
���, ��$�� ��9�� ��������! ������ �������� �� ����!/ ���=��"�/». �����/�'����9 ������ 
�����9���� �������� �������%��!/ ���������� ����� �������%���*��< &������* [2–4], � ���$� 
��$�� ��+��*�����*�% � +�������!/ &��%/, ��+�����, ��% +����������% �+�9����� ��������� 
[5]. �����/�'����< ���$����* ��������! ��$�� �!�����* �������!� �������� �"���� [6] (��-
����*=�� '����� �����9 �"���� �� +�%�����% �������9 ��������!), ���� �� �����!/ ������� 
����������� ��% ������+���������� �������� ��������� [7]. 

��-�� ���"���� � ����+����������� ���������!/ ��������9����9, ��� +������, "!���� 
������ +���������*, ��� "���� ���%�*�% ��������� +�� #����!/ +���/���/ � +�� �����������  
� $�������. �'������%, '�� �������!� ���"���� +��'�!� � ����9'��!� �������! ������ ����-
����9����<;�/ ������� (��+���������%��!� ������! [8, 9]) �������'�� ���+���������! � ��-
��� ��+��*�����*�% � ����9�� ���!/ ��������, �� A�� � �������� �������% �+�&�#�'����/ ����-
����9����9, ����/ ��� H-��%��, ���, C—H��, Hal�Hal, Hal�O � ��. ������ �������!� ���-
����! ��=�<� �"��������< �������9 ��������! [10]. ��+�����, +�������, '�� �������� ���- 
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����! C�Cl ����� �!�!���* +�������&���'����� ���9��������� /����*�!/ ���������� ����-
��+������������ ��������� �����/���������� [11]. 	��$� � ��'����� +������ ��$�� +������� 
���������<;�� ���� � ������ �������! Cl�O � ��������� A���/���#������� (���� � �'������ 
���"����*���� ����� ���������, �����9 � �'������ +�����9 A#����9 ���++!), �������<;���% 
� ���/ +������#�/ [12]. ����������* ���������!� �������! � ��������� +�����<� �����! ��-
�����%��!/ +����/�����9, � +����< �'����*, �������%����� +���A��� 8�������–F���/�� (K8F) 
� �������%���9 +����/����� ��=#��*��, /���=� ��+���%<;�� ���� ����� [13]. K� ���� ��-
��$����% �������! "!���� ������ ������"����� ��$�����!/ ���������. ��+�����, ����! ��-
����� ������;������ ��������� �"����<� 20 ����!/ ���������, � � ������ �� +������#�� 2,4, 
5-���#������������� '���� ����/ ��������� �$� 176 [14]. 

����9 �� ������*��9 ����', ������< ��$�� ��=��* �������� �������%���9 /���� [15–17], 
%��%���% +���� ����������"����<;�/ ���������, +�-������� ���!����!/ ���������!�� �����-
��������� [18]. K����&���*��% A�����% ��������9����% +�� �������, ��%����!/ ���������-
�"����<;�� ���������, +�-��������, ���$�� "!�* �� �!=� –6RT [19]. 8 ������ ���'���� 
����������"����<;�/ ��������� � �������%���� ��������� ��'����* � ��"�� R.8. Q�#�����  
� K.�. Q������ [20]. K��$� ��% �!%�����% ����������"����<;�/ ��������� �.8. ������ � �����. 
[21] �����"����� +��/��, ��������!9 �� ������� ��$�����!/ ��������9����9 ������� ����-
�����!/ +����&�����, �����!9 ����� ��+��*������ ��% ��������!/ �������� [22–24]. ����-
���*�!9 ��"�� ����������"����<;�/ ��������� ��$�� �����* � ���� ��'������ +�����$����� 
���/ ���������, �����������!/ � ��������� [25]. ��'������* ��"��� ����������"����<;�/ ���-
������ ����������% � ����������9 �����*< �����!=��"��������% ���������� [26]. 8 ��������-
��9 ���������� �������� �"!'�� ���!��<� +��������!=��!� ��������� � ���'�<� ��������-
�!�� A��+���������*�!�� �������� [27]. �� ��������� ����+����!/ ����!/ ������� � ���-
������ [28] +�����$��� �����* �����!=��"��������%, ������% +���+������� ������ ������-
�%����� �������� (point zero charge molecule, pzc) � ��'����� ����������9 �����&! ��% ������-
���%��!/ ����������. K�����*�� ��������� ����$��<;�9�% +����#��! �'��* '���������*��  
� ���=���� �����9����<, �� ����������*��, '�� ������% �����������&��, ��+�����, +��%�����* 
�����������%, ����!��<� ��+������������� ���%��� �� �����������<;�9�% �� �������� +���-
���# [29]. ������ +��&��� �����!=��"��������% ������*�� ���$��, '�� ��� ���'����, ������� 
"! +�����%�� ��������������* ��������&�< ���������� (��+�����, � +���;*< �������%���9 
��������), +��� ���;�����%���% ��=* �� +����!/ �������!/ �����%/ �������� [30–32]. 

8 �������%��!/ ���������/ �������*�� ���"/������ '���� ����������"����<;�/ ���-
������, �"��+�'���<;�/ ���/����!9 �������%��!9 ������ +�� ������!/ Z � ('���� �������  
� ��������'���� ����������9 '���� A����������9 %'�9��) � Z� ('���� ���%�!/ ���������� ��-
"�� [33]), ������� �� +��������������9 ���++! ��������� � ���%�!/ ���������� +���&�9 [34], 
�.�. #����'���� �� ������������ ������ (�
) [35], � �������� ��������% ���������'����% �����-
����. 

K��������!� ������� � ��������� +��������%<� ������� ��% ������'����9 /���� ��-�� =�-
������ +��������% ����!/ ������� ��;���� � +����������� ������"����!/ "������'���� ��-
����!/ ���������9. ����� ���� �+����! ��������! ���/ �����������;���!/ �������!/ +��-
������!/ (��. �� T 10 �� 2024 �.). 8 �������������'����9 /���� ��+������������!� ����-
�! ��+��*��<��% � ��'����� �5-�������*�!/ �������� ���+������ +���/���!/ ��������. ��-
+�����, /���=� �������! �������*�!� ���+����! �������� +�����++! ������, �����!� +��-
���%<��% �� +������� � ���������9 �������+�&�#�'��9 +���������&�� �-���#���� [36]. 8 ��-
���%;�9 ��"��� ����������! ��� ���������%, ���$�;�� �������������� &������&����!/ ���-
+������ � �������'�!�� ���9������ [37], � ������ 6-����-"����-5-�������-2-�����-4-#����-
2,3-�������-1H-�����-1-�� (1) � 5-����-"����-6-�������-2-�����-7-(4-����-"����#����)-1H-
����� (2). ���������!� #�����! ���������9 +����������! �� ���. 1. U������ 2 ����'����% �� 
������9 1 ���*�� ����'��� ����-"����*���� �������� � "���-+���$���� #����*���� �������-
���% � ������9 ������������ #�������� �� �������!9. 
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��	. 1. ���������!� #�����! 6-����-"����-5-��-
�����-2-�����-4-#����-2,3-�������-1H-�����-1-��� 
1 (a) � 5-����-"����-6-�������-2-�����-7-(4-����- 
                   "����#����)-1H-������ 2 (b) 

 

+���
���
�������� 	���� 

���!�-. 6-����-"����-5-�������-2-�����-4-#����-2,3-�������-1H-�����-1-�� (1) � 5-����-
"����-6-�������-2-�����-7-(4-����-"����#����)-1H-����� (2) ������������! � ��'����� +� 
��������� �� [37]. 
��������'����% ��������� A��/ ���������9 ����� �� ������������* � ���-
'����% �+���!�, +�����*�� �����! [37] �!+������ �����������������!9 ������ ��=* ��% &���-
���� ���+�������� ���������%. F�% +���'���% ���������9 1 � 2 � ������� ���������'����� 
���� ��+��*������% ����� �����������&�� �� �������.  

����!"�"-0�3�#�$%�� ��$#�!*. 
�������-/���'����� ���'��! �!+�����! � ��������-
/���'����� +����� ORCA ������ 6.0.1 [38] ������� �����"�����!� ���+�����!� ������� 
r2SCAN-3c [39] � �'����!�� +�+������� �� ���+��������� ��������9����� � ��������������-
�!�� �=�"���� ��+��+���&�� "�������� ��"��� ��. 8 +��&���� ��������-/���'������ �����-
������% ��% +����� �����'�!/ ���#������� +�������! ��� �����$�!� +����&���*�!� #���-
&�� ����������� ���;���%. Q���� ��% �������% � ��������% ���������!� ��������'����� +�-
������! � �������'����� ����"����*�!� '�����! ���#������� ����'����! ������� DFT 
B3LYP � "������� ��"��� �� def2-TZVP. 

���!4��"$!��%!���*' ���(�-. ������������! ���������9 1 � 2 ���"���! � ��+��*����-
���� +��%����&������� ��������+�. ������ ��#���&����!/ ����!/ +���'�� +�� ��������9 
���+������� +���������� ��#���������� «XtaLAB Synergy» (����'���� MoK�, ���#����!9 ��-
��/�������, �������� «Hybrid Pixel Array»). ���'����� +��������� A����������9 %'�9��, ��-
������������ ����!/ � �������� +�+����� �� #������ ����'����, #����� �����&� � A##��� +�-
�%����&�� +�������� � +������ +������� CrysAlis [40]. 

������ ���������'����/ �������� +���'��! ������� charge f lipping � +���;*< +������-
�! SUPERFLIP [41]. ������!� ���'����% +���������* +� +�������� Jana2020 [42]. U�����! 
�������� �����%��% � +�+����� �� ������*��< ���+����< ��%�! �� ��$��������!/ �������-
�����#�'����/ ��"��& [43]. w��+���������*�!� ����!� � ������!� �����*���! +����������!  
� ��"�. 1, �������%��!� ��������! ���������9 – �� ���. 2. 

�"5"("4�#�$%�' ���(�-. 8�� ���'��! �!+���%���* � +���;*< +����� +������� ToposPro 
ver. 5.5.2.0 [44]. F����*��% +��&����� +��������% �������%���9 ���� �+����� P.8. K����!+-
����9 � 8.�. M�����!� [45]. ������� ������� [46] � +�������� AutoCN �#���������! �����-
&! ���$����� ��% �at � 1.5 % �� 4� ���������, ��� �at – ������!9 ���� ��% ����� �������� +�-
��A��� 8�������–F���/�� (K8F). F���� �������! ��%���! � ������ &����� ����, � +�� ����-
'�� �";�/ ���������!/ ��$�����!/ ��������� ��� �������! ������%���* ��"��� �������%�-
��9 ����, '�� ��% �������%��!/ ���������� �'������% ���������!� +������������� ��������! 
[47]. K�� +��������� �������%���9 ���� �'��!�����* ��� �������! � ���'���%�� �mol > 0, ��� 
�mol – ������!9 ���� ��% ����� �������%����� K8F [48]: 

 at
mol 100%.

	

�
� 
 �

�
�  (1) 
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	 � " � � & �  1

&���
����	��
� �������	���
������ '
	"�������� � ��(������� ���������  

��	�������	
�) 	���
��� 

K������� 1 2 

M�����-#������ C21H24O2 C25H32O 
Mr 308.4 348.5 
�������% ����������% 	��������%  
K��������������% ���++� P21/c 1P   
a, b, c, Å 14.2798(3),  8.2696(2), 15.7990(2) 8.4112(3),  9.0373(3), 15.4526(5)
�, , �, ����. 90,  106.1421(15),  90 73.900(3),  75.786(3),  73.621(3)
V, Å3 1792.12 (6) 1064.76 (7) 
Z 4 2 
~���� ����$���9 ��������!/, ������- 
     ���!/, ��"�<����!/ (I > 3�(I ))  

25832,  2875,  2148   14626,  4733,  2734   

Rint 0.076 0.024 
(sin �/�)max, Å–1 0.647 0.721 
R (F 2 > 2�(F 2)],  wR(F 2),  S 0.040,  0.056,  1.63 0.037,  0.048,  1.17 
~���� ���'�%��!/ +��������� 288 327 
��max, ��min, e/Å3 0.24,  –0.14 0.18,  –0.14 

M�F T 2403640 2403647 

 

 
 

��	. 2. �������%��!� ��������! 1 (a) � 2 (b) � A���+������� ��+���!/ ����"���9 ������, ����'�<- 
;�/ 50%-9 ����%������ 

 
8 '�������� ������������ +��������% +� ���� ��$�����!� ��������� +��! �������; �	 – 
����� �at ��% ���/ ��$�����!/ ��������� ��/����9 �������! � �� ����$�����. 

F���� �� +���'����9 ���� +�����������*�� ����%���* ��"�� � +��%��� �����'���% �mol �� 
��/ +��, +��� ���* �� +�����;��� "!�* ������%���9. K���'����< ����� �"����� ������%���< 
���* � ������*=�� '����� ��������'���� ������*�!/ ��"�� �'����� �����'����9. ���� ����-
��#�&������� +� ���=������9 "��� ����!/ TTD [49] � +���;*< RCSR-���� [50], � � �������- 
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��� �������� – � +���;*< NDn-�����������! [51], ��� N �"����'��� +�����������*����* ���-
+���9 ��A����������!/ ���=�� ����, D – +������'����* ���� (D = M, C, L, T �������������� 
��% 0-, 1-, 2- � 3-+������'����/ ����9), n – +��%����!9 ����� ���� � "��� ����!/ ����� �����-
���#�!/ ���� ����� ����9 +�� ����/ $� N � D. 

8���'��� ��+��&����9 �����/�'����9 ���"��! (IHD) ��������! �������%����� ��������� 
�+�����%���% ��� ������*=�� '���� ������� ��������'���� A����������!/ ��"��, �����!�� 
&����! ���� �������/ �������, "���'� ���=����� ����, ������%<��% � ������%���< ���*. Q��-
'���� IHD ������� �� ��+� +��������������9 ���++! � +���'�% ���%�!/ ���������� +���&�9 
8�9��##� (WP) [52]:  
 SG 1 2IHD  | | 1 (WP ,  WP ,  ,  WP ),ZU Z f ����
 � � � �  (2) 
��� |USG| – '���� A�������� �� ��%��� �������*��� +���$��<;�� +�����$����� +���������-
�����9 ���++!; Z� – �";�� '���� ���%�!/ &������� ���� ������� +�����*�!/ ������ ��'��, 
+������� f (WP1, WP2, …, WPZ �) �+�����%���% ���++��� ��������� ���%�!/ +���&�9 WP. 8 ��-
��� +������ ���'��, ����� ���%�! ���*�� �";�� +���&��, f  = 0. 

�"���0�"$!� ��67�(89�. K����/����� ��=#��*�� ��% ������� ��������*�!/ /����-
�������� ��$�������%��!/ ��������� ��������* ���*�� ��% �������%��!/ ���������� � +��-
������ CrystalExplorer [53, 54] +�� ���'���� ������9 #���&�� w(r) = 0.5 (���. 3):  

 mol

cryst

( )
( ) ,

( )
A

A

A

A
w � �

� �



�
�

r
r

r
 (3) 

��� �A – �#���'���� ����������% A���������% +�������* �"���� %��� A. U���&�% w(r) ������%�� 
���������'����� +����������� �� �"�����, � �����!/ ��������% A���������% +�������* ��-
���*�!/ �#���'����/ ������ �������! �������%�� '���* w(r) � 0.5 ��������9 A���������9 +���-
����� ���/ �#���'����/ ������ ��������� � �����9 ��'�� +�����������. K����/����* ������-
=������* ����% �+���"���: �) � ������������ � '����� �'������ ������% � +����/����%�� ��- 
 

 
 

��	. 3. K����/����� ��=#��*�� ������� 1 (a) � 2 (b): 	���� – "�� ���������; "� 
������ – � ���������9 �'������ ������% � ��������� ����������; 	"���� – � �������- 
                                                      ��9 +� ���'���%� dnorm 

 



�.�. M�����, 8.P. 
��PP8, 8.�. M�	�P8 � F�.  
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�����/ ������� (fragment patch); b) � ������������ � ���'���%�� dnorm: 

 norm ,
VdW VdW

i i e e
VdW VdW
i e

d r d rd
r r
� �


 �  (4) 

��� di � de – ������%��% �� "��$�9=�/ ������ ������ � �����$� +����/����� ��������������; 
VdW
ir  � VdW

er  – �/ ���-���-����*���! ������!. K�� dnorm < 0 ��'�� +����/����� ����=������%  
� �����!9 &���, +�� dnorm � 0 – � "��!9 &���, +�� dnorm > 0 – � ����9 &���. �";�% +��;��* +�-
���/����� �"����'����* Stot. 


�A##�&���� �"���;���% +����/����� ��=#��*�� ��$�����!�� ���������� �+����-
������� ��+� ����'��!�����* +� ���*=� � ��. [55]. K���* ��$�����!� ��������� ��+� X�Y 
(����! X ������ +����/�����, ����! Y – �����$�) ����'��� ���% +����/����� �������! CXY. 
	���� ��������% ���% +����/�����, ����'�<;�% ��������� ������ X, ����� 

 1 ( ).
2X XX XY YXY XS C C C�
 � ��  (5) 

K���* RXY – ���% +����/�����, +��/��%;�%�% �� �������! X�Y � +���+���$����, '��  
� /���'����9 ��'�� �����% ��� �������! ���������%��!. 	���� RXX = SXSX � RXY = 2SXSY, � ��-
A##�&���� �"���;���% +����/����� ���������� X�Y � Y�X, � ��� '���� � +�� Y = X, ����'�-
�!�����% �����<;�� �"�����: 
 ( ) / .XY XY YX XYE C C R
 �  (6) 

P��� �������! +�� �������9 �+������ ��"���<� �������/ ��������� X�Y, �� EXY < 1, ���� 
$�, ���"����, ����� �������! +���+�'�����*�!, �� EXY > 1. 

�
�������� � � ������
��
 

��������'����� �������� ���#������� ���������!/ ������� ��'�������� ���+����� � +���-
��������!� �� ���. 2 A��+���������*�!�� �����*������. 8 ��"�. 2–5 +�������! A��+������-
���*�!� � ��������'����� +�������! ������� 1 � 2 � ���������, � ���$� ���������!� ������-
��'����� +�������! ���#�������, ����'�����!� �������� ��������9 /����. �� ��"��& �����, 
'�� A��+���������*�� �+��������!� � ���������/ � ����'�����!� ���������!� ��������'�� 
��� +�������! �+���� ��������������*�� �������<��% ��$�� ��"�9. 	��$� ������� ����'���-
�����< "������* �����*�����, +���'���!/ �������� r2SCAN-3c � B3LYP/def2-TZVP. 
 

	 � " � � & �  2 

*���� 	��(�� 	 ���	���� �����������) ������ � 	���
���� 1 

F����, Å F����, Å 
��%�* 

r 2SCAN-3c B3LYP ��� 
��%�* 

r 2SCAN-3c B3LYP ��� 

O1—C2 1.371 1.374 1.3851(17) C8—C7 1.544 1.546 1.536(3) 
O1—C10 1.438 1.431 1.428(2) C9—C8 1.511 1.515 1.506(2) 
O2—C6 1.217 1.212 1.210(2) C11—C12 1.536 1.540 1.546(2) 
C1—C9 1.395 1.397 1.405(2) C11—C13 1.542 1.545 1.5350(18) 
C2—C1 1.409 1.410 1.3928(17) C11—C14 1.542 1.544 1.521(3) 
C3—C2 1.423 1.423 1.4157(12) C16—C1 1.484 1.492 1.4972(17) 
C3—C4 1.390 1.390 1.4003(18) C16—C17 1.399 1.398 1.3963(16) 
C3—C11 1.536 1.544 1.5444(19) C16—C21 1.398 1.398 1.380(2) 
C5—C4 1.392 1.390 1.381(2) C18—C17 1.390 1.390 1.400(3) 
C5—C6 1.469 1.475 1.483(2) C19—C18 1.393 1.391 1.375(3) 
C5—C9 1.389 1.387 1.378(2) C19—C20 1.392 1.390 1.3645(18) 
C6—C7 1.537 1.538 1.533(4) C21—C20 1.391 1.390 1.386(2) 
C7—C15 1.526 1.527 1.335(6)     
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	 � " � � & �  3 

��������� ��� 	 ���	���� �����������) ������ � 	���
���� 1 

Q��'����, ����. 
���� 

r 2SCAN-3c B3LYP ��� 

C2—O1—C10 117.8 118.1 116.74(14) 
C2—C1—C9 117.9 117.8 117.61(10) 
C16—C1—C2 121.9 121.9 122.56(11) 
C16—C1—C9 120.0 120.2 119.80(12) 
O1—C2—C1 120.0 119.4 119.23(9) 
O1—C2—C3 117.1 117.6 117.01(10) 
C3—C2—C1 122.8 122.9 123.65(11) 
C2—C3—C4 117.0 116.7 116.75(11) 
C11—C3—C2 121.9 122.5 122.42(11) 
C11—C3—C4 121.2 120.8 120.80(10) 
C3—C4—C5 120.6 120.9 119.42(13) 
C6—C5—C4 127.7 127.6 127.89(14) 
C9—C5—C4 121.9 121.9 123.54(13) 
C9—C5—C6 110.3 110.5 108.57(13) 
O2—C6—C5 127.2 127.2 126.27(16) 
O2—C6—C7 125.2 125.3 124.28(18) 
C5—C6—C7 107.6 107.5 108.82(16) 
C6—C7—C8 105.4 105.2 104.4(2) 
C6—C7—C15 111.5 112.4 115.6(3) 
C8—C7—C15 115.0 115.6 122.2(3) 
C9—C8—C7 104.9 105.1 105.52(17) 
C1—C9—C8 128.6 129.0 128.67(13) 
C5—C9—C1 119.8 119.7 118.85(13) 
C5—C9—C8 111.4 111.1 112.44(13) 
C3—C11—C12 111.3 111.4 111.17(12) 
C3—C11—C13 110.1 110.0 110.38(10) 
C3—C11—C14 110.6 111.3 110.41(14) 
C12—C11—C14 107.1 106.9 107.81(12) 
C13—C11—C12 107.3 107.2 106.42(13) 
C13—C11—C14 110.3 109.9 110.57(15) 
C1—C16—C17 120.0 120.3 118.57(13) 
C1—C16—C21 121.1 121.3 122.58(10) 
C17—C16—C21 118.9 118.4 118.82(13) 
C16—C17—C18 120.5 120.8 119.25(15) 
C19—C18—C17 120.2 120.3 120.86(13) 
C18—C19—C20 119.7 119.5 119.64(18) 
C19—C20—C21 120.1 120.1 120.41(17) 
C16—C21—C20 120.6 120.9 120.97(12) 

 
8 �������� �� ����!/ ��� 2 ��"�<��<��% ���������*�� "��*=�� ����! +������9 A���+-

����� ��+���!/ ����"���9 � ������ �������� ����-"����*��9 ���++! #����*���� ����������% 
(���. 2b). w�� +������ ���+���$��! � +��������, +��+�������%���9 ��%�� C19—C22, ������ 
������9 ��$�� +����/����* ���;���� ����-"����*���� ����������%. 	�������!9 ���� C1—
C2—O1—C10 �������%�� �60.2� (��� �56.0� � ���'��� r2SCAN-3c � �65.3� � ���'��� B3LYP)  
 



�.�. M�����, 8.P. 
��PP8, 8.�. M�	�P8 � F�.  
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	 � " � � & �  4 

*���� 	��(�� 	 ���	���� �����������) ������ � 	���
���� 2  

F����, Å F����, Å 
��%�* 

r 2SCAN-3c B3LYP ��� 
��%�* 

r 2SCAN-3c B3LYP ��� 

O1—C2 1.384 1.384 1.3826(11) C11—C13 1.541 1.544 1.527(2) 
O1—C10 1.434 1.428 1.429(2) C11—C14 1.542 1.545 1.525(2) 
C2—C1 1.413 1.414 1.4044(11) C12—C11 1.537 1.540 1.5398(18) 
C3—C2 1.411 1.413 1.4114(11) C16—C1 1.482 1.490 1.4975(11) 
C4—C3 1.401 1.400 1.3959(12) C17—C16 1.399 1.399 1.3821(16) 
C5—C4 1.389 1.387 1.3823(11) C17—C18 1.386 1.386 1.3899(11) 
C5—C9 1.402 1.400 1.3916(11) C18—C19 1.402 1.401 1.3936(14) 
C6—C5 1.458 1.461 1.4651(12) C19—C20 1.396 1.395 1.3888(16) 
C7—C6 1.348 1.345 1.3369(11) C21—C16 1.394 1.394 1.3813(14) 
C7—C8 1.511 1.513 1.5074(12) C21—C20 1.393 1.393 1.3856(11) 
C7—C15 1.489 1.492 1.4899(12) C22—C19 1.530 1.536 1.5315(11) 
C8—C9 1.507 1.511 1.5073(11) C22—C23 1.541 1.544 1.482(4) 
C9—C1 1.388 1.390 1.3922(12) C22—C24 1.533 1.536 1.522(3) 
C11—C3 1.537 1.546 1.5436(11) C22—C25 1.541 1.543 1.500(3) 

 
	 � " � � & �  5 

��������� ��� 	 ���	���� �����������) ������ � 	���
���� 2 

Q��'����, ����. ���� 
r 2SCAN-3c B3LYP ��� 

1 2 3 4 

C10—O1—C2 115.3 116.9 116.34(9) 
C9—C1—C2 117.9 117.8 117.72(7) 
C16—C1—C2 121.5 121.8 122.86(7) 
C16—C1—C9 120.5 120.3 119.37(7) 
O1—C2—C1 118.8 118.9 119.44(7) 
O1—C2—C3 118.6 118.5 118.10(7) 
C3—C2—C1 122.5 122.5 122.41(8) 
C4—C3—C2 117.4 117.2 117.45(7) 
C11—C3—C2 121.8 122.4 121.96(7) 
C11—C3—C4 120.7 120.4 120.58(7) 
C5—C4—C3 120.9 121.1 121.00(7) 
C4—C5—C9 120.6 120.6 120.58(8) 
C6—C5—C4 130.8 130.9 131.19(7) 
C6—C5—C9 108.4 108.5 108.21(7) 
C7—C6—C5 110.1 110.3 110.10(7) 
C6—C7—C8 109.7 109.6 109.98(7) 
C15—C7—C6 128.0 127.9 127.93(9) 
C15—C7—C8 122.3 122.5 122.05(8) 
C7—C8—C9 103.2 103.3 103.06(6) 
C5—C9—C1 120.6 120.7 120.83(7) 
C8—C9—C1 130.8 130.9 130.46(7) 
C8—C9—C5 108.4 108.3 108.65(7) 
C12—C11—C3 111.7 111.8 111.03(9) 
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� � � � ' � � � �  � � " �.   5
1 2 3 4 

C12—C11—C13 107.0 106.8 106.70(11) 
C12—C11—C14 107.2 107.1 106.74(12) 
C13—C11—C3 111.2 111.5 109.73(10) 
C14—C11—C3 109.7 109.8 110.67(10) 
C14—C11—C13 109.9 109.7 111.87(11) 
C17—C16—C1 120.6 120.8 121.77(9) 
C17—C16—C21 117.9 117.3 117.95(8) 
C21—C16—C1 121.5 121.8 120.27(9) 
C18—C17—C16 120.8 121.1 120.79(10) 
C17—C18—C19 121.8 121.9 121.73(11) 
C18—C19—C20 117.2 116.7 116.65(8) 
C22—C19—C18 119.8 120.2 121.27(9) 
C22—C19—C20 123.0 123.1 122.08(9) 
C21—C20—C19 121.3 121.5 121.61(9) 
C20—C21—C16 121.2 121.4 121.26(10) 
C19—C22—C23 109.3 109.5 110.23(13) 
C19—C22—C24 112.4 112.4 111.94(12) 
C19—C22—C25 109.3 109.5 109.55(10) 
C23—C22—C24 108.3 108.1 110.36(16) 
C25—C22—C23 109.4 109.2 108.50(18) 
C25—C22—C24 108.3 108.1 106.13(16) 

 
� �������! 1 � �63.1 (��� �66.2� � ���'��� r2SCAN-3c � �68.4� � ���'��� B3LYP) � �������! 2. 
	���� �"�����, A��� #������� � �"��/ ���������/ ��/�����% � �'��* "�����9 ���������*��9 
���#����&��. 	�������!9 ���� C2—C1—C16—C17 �������%�� �59.1 (��� �60.5� � ���'��� 
r2SCAN-3c � �61.4� � ���'��� B3LYP) � �������! 1 � �58.3 (��� �54.8� � ���'��� r2SCAN-3c  
� �58.0� � ���'��� B3LYP) � �������! 2. ����������*��, #����*��� ���*&� ��$� ��������� +�-
������� ���������*�� ���������� #��������. 	�������!9 ���� C4—C3—C11—C12 �������%�� 
�3.5 (��� �0.2� � ���'��� r2SCAN-3c � �0.8� � ���'��� B3LYP) � �������! 1 � �0.5 (��� �1.6�  
� ���'��� r2SCAN-3c � �0.9� � ���'��� B3LYP) � �������! 2, '�� ��������*������ � ���+���-
+�������9 (#����'����, +�������9) ���#����&�� ������� #�������� � �"��/ ���'�%/. 	���% 
���#����&�% ��$�� ���"����������*�% �������������%��!�� ���������� �13—H�O1 � �14—
H�O1. 

8 �"��/ ��������/ ��� �������/ +���$���% "�����*���� ���*&� (�1, �2 � �3) ������<� 
���*�� �"����!� �����������. �/ +������! ��-�� �����'����/ #������� �� ����� ���������-
���*�% ������������ ���� �� �����. w�� �����, � '���� +��'���, �� ������� +��������!/ ���� 
��������!/ +����&���*�!/ #���&�9 ����������� ���;���% � �'������ A��/ ���++: ��� �� ��<-
�� �������, +������ ����9 ���++! �!�!���� ��������% (������ ��;�������!�) � �������&�� 
���/ �����/ ���++. F�% ����������� �+�����% ���#����&�����9 �������� � ����"����*���� 
�+����� A��/ ������� ���"����% ��=���� ��� ������� ���/�����9 ���������'����9 ����"�-
���*��9 ����'�, ������� � �����%;�9 ��"��� �� +���������*. �'��!��% ���������, � �����*��-
��� ���'��� ����"����*���� �+����� A��/ ������� � �������'����� +��"��$���� ������� ����-
���*�% � ��������9 ������$����*<. K�A���� ������'���% ���*�� ��'�������!�� ��"�<����%��. 

��� � +����< �'����* ���������� �����'�������% �"����* ����"����*���� �+�����, ����'�<-
;�% �������� $������ �����, ����* ������*�!/ ��������� �����!/ �����$�! ���"��*=�� ��-
��$���%, �"���������!� ��$�������%��!�� ��������9����%�� � ���������. � �������! 1, ��� 
� � �������! 2, +� ����!� �"��/ ��������-/���'����/ ������� ���* ������*�!/ ����"���9  
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	 � " � � & �  6 

��'++������� �$��-���� "����)��	�� &��/+����� � 	���
����) 1 � 2 


�A##�&���� 1 2 

Stot, Å2 364.8 431.1 
EHC 1.15 1.09 
EHO 1.13 1.09 
EHH 0.98 0.99 
EOO 0.33 0 
ECC 0 0 
EOC 0 0 

 
���<� '������ ����� 100 ��–1. 8�� ��� %��%<��% ���$�!�� ���$���%�� – � ��9 ��� ���9 ���� 
���=���!�� ��������!�� ���$���%�� � ��+������� ����$���%�� ��������������!/ &�����. 

8 ��"�. 6 +����������! /������������� +����/����� ��=#��*�� ������� 1 � 2 (���. 3). 
�"� +����/����� ���<� +� 14 +��'�9, ����'�<;�/ ������%� � +����/����%�� �������/ ����-
���, ���'��, � �"��/ ���'�%/ �������%���� ��������&������ '���� CNmol = 14, �����'�<;���% 
"���� '�� � +������� �����������%��!/ ���������� � ���!�� ������'������ ���������� [3]. 

�A##�&���� �"���;���% +����/����� ���������� O�H � �"��/ ���������/ "��*=� �����&!, 
��� A�� +�'�� ������ "!���� � �������������$�;�/ ������'����/ ���������9 [55]. K�� A��� 
��"�<����!� ���'���% EHC � 1.1 /��������! ������ ��% ������;���!/ �������'����/ ������-
�������, ����� ��� � �������������$�;�/ ���������9 (��� �������'����/, ��� � ���#���'�-
���/) �"!'�� EHC < 1. 8 �� $� ����% ���'���� ECC = 0 %��%���% �������� ���������% ��� �+�-
&�#�'����/ ��������9����9. ��+�����, � �������9 +������#��9 ����#���&�� "������ 
EHC � 1.21 ("�������% C—H�� ��������9����%�), EHH = 0.96, ECC = 0 [55]. P�����������, '�� 1 
� 2 ��;�������� �����'�<��%, A�� EOO > 0 � �������! 1 � EOO = 0 � �������! 2. ��������� ��-
�� ����'�� �"����� +����/����� (~0.1 % Stot), ����'�<;�9 X = Y = O � �"����������9 ���"�-
���*�!� ������ O2 � �������! 1.  

Q���� �'��* �%���9 �������9 H-��%�� X—H�Y, � ������ d(H�Y) < 2.7 Å; d(X�Y) < 4.0 Å, 
�(�—H�O) > 120�, � ��������� 1 #�����*�� ��$�� �!�����* ��� �'��* ���"!� ��$������-
�%��!� H-��%�� � �'������ ����� O2: C4—H4�O2 ( , 1, )x y z� : d(H�O) = 2.59 Å; �(�—
H�O) = 167�, C21—H21�O2 ( , , )x y z : d(H�O) = 2.68 Å; �(�—H�O) = 156� � C12—H12a� 

O2 ( , 1, )x y z� : d(H�O) = 2.53 Å, �(�—H�O) = 124�. 8 ��������� 2 ��$�������%��!/ H-��%-
��9, ����'�<;�/ ������ �%����� �������<, �� ������% ��-�� ���������% ���"����*���� ����� O. 

�������! 1 ������%<��% �������!�� H-��%�%�� � "������'�!� ����! ����* �����������9 
��� Y (���. 4). 
�$��% �������� ����$��� '��!�*�% �����%�� ������ ����!, � ���%�* �������/ 
������� +�������$�� ������ ������. P��� "! ��� 14 +��'�9 +����/����� ����� +������� ���-
��< +��;��*, �� �� ������% ������ ����! +��/������* "! 4/14, ��� ~28 % Stot, ������ � ��9��-
�����*����� �� A�� ������% +��/�����% ~40 % Stot, '�� ��������*������ �" �/ ���������*�� 
"��*=�� ������ � ������� ��$�������%��!/ ������9. K��' � ���"��*=�9 +��;��*< ����'��� 
������< �������, ��$�� �����!�� ���* �+��%����% H-��%�* C21—H2�O2, A��� +��' +������ 
������-����'���!� &����� �� ���. 3� (� ��������), ��� +��;��* �������%�� 60.3 Å2 (�1/6 Stot). 

����!� +%���, ����'�<;�� ��� �'������ +����/����� ��=#��*��, �����!� +��������� H-��%�* 
C21—H21�O2, ���$� ����! �� ���. 3� (�+����). 


��������'����% ��������� 1 +�������$�� ������ ���+������������� ��% ������������ 
������ (�
) ����� �����������%��!/ ������'����/ ���������� (��!=� 30 % �������� [56], 
���<'�% /����*�!�): P21/c, Z = 4(1). 
��������'����% ��������� 2 ��������% �� ������� +� 
���+�������������� � �����������%��!/ ������'����/ ��&������ �
 1P , Z = 2(1). ��������, 
'�� |USG| = 3 ��% ���++! P21/c � |USG| = 4 ��% ���++! 1P  [52], +�A����, �������� #������ (2),  
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��	. 4. U������� ����!, ���;�9 ����* Y, � ��������� 1 (+����&�% ����* Z ).  
����/��!�� ����%�� �"����'��! ���"!� H-��%�� 

 
HD = 3 ��% ��������! 1 � IHD = 4 ��% ��������! 2. w�� ����'���, '�� ��������� 1 ���"����%, ��� 
�������, ��� ����������"����<;�/ ��������, � �� ����% ��� � ��������! 2 '���� ���������-
�"����<;�/ ��������� �����, ��� �������, '��!���. 
�� ����� +����������������� �� �!-
"���� 4249 �������%��!/ ��������, �����%;�/�% � �
 P21/c, Z = 4(1), '���� ������� A�����-
��������� ��"�� � �����'����9 ���� � "���� '�� 90 % �������� �� +���!=��� ���'���� IHD ��-
"� +���!=��� ��� �� 1–2 [57]. 	���� �"�����, ��������! �"!'�� +��%��%<� A������'����*  
� +��������� �� �'�� ����������"����<;�/ ���������, '�� � �����-�� ��!��� %��%���% ����� 
�� ����$���9 +%���� +������ K������ � ���, '�� '���� ����!/ +� ��������&�� ���������!/ 
#��������� ��������% � �������� [58]. ����'�� «��"!��'����» ��������, ��� +������, �� ���-
'�9�� – ��� ����!���� �� ��������&�< ������� � +���%$���!� �����"�� [59] �, ����� �"�����, 
��������*������ � "��*=�9 �����/�'����9 ���$����� ��������!, '�� �� ��� ��$�� "!�� �$�-
���*.  

K����� ���'���% |USG|, ��+! +�������������!/ ���++ �����'�<��% ����9 ��+��;������ 
�"���� A����������9 %'�9��, � ������� �� ����� ��/����*�% &����! ��������!/ =����, ���� 
��� ������<� ��"��� �";��� +���$���% �����9 +��������������9 ���++! [60]. 8 ��%�� � A��� 
��$�!9 ��+ +��������������9 ���++! /�������������% ������9 ��$��9 �����&�9 �"���� A��-
��������9 %'�9��, +�� ������� ���% ��+��;������ �"���� �� +���!=��� ���� +����� � +���-
��9=�9 =�����9 �+������ (~0.26), ������ � ���++ P21/c � 1P  A�� ��$�%% �����&� ��������� 
(19 Å3) [61]. K�A���� �"�%����* ��������� +��������������9 ���++! +�� +���/��� �� 1 � 2 +��-
��!� ���������� �"���� �������! ���*�%. 

Q��'���� CNmol = 14 ����������% � 1 � 2 +�-�������: ���* ��$�������%��!/ ���������  
� ��������� 1 ��������% � ��+� tcg-x (���. 5a), � ��������� 2 – � ��+� gpu-x (���. 5b). � ����-
�������%��!/ �������� ���* tcg-x �����'����% '��* '�;�, '�� gpu-x, �� "���� '�� � 2 ���� ��-
$�, '�� ������ ��
-������ (bcu-x) [3]. 	�+�����'����% +�������* � ���� tcg-x �����'����*�� 
�!=�, '�� � gpu-x; ���$� A�� ���� �����'�<��% �������*�!� '����� ������ A����������!/ 
��"�� – 6 � 4 �������������� [50]. � ��'�� �����% �A���������9 ���$�����, ���* tcg-x ���$-
���, '�� gpu-x [62]. � ����$���!/ ��������� A��/ ����9 � 1 � 2 �������������� 9 � 11 ������ 
��"��, ��� '�� � 2 ���* ����$��� ������� "��*=�. ������, ��� �$� "!�� �������, ��$�� ������* 
�� A��/ ����9 ��"�� �������!/ ������ ���, '��"! �������* �������������� 3 � 4 ����� ��"��  
� '��"! ���* �������* ������%���9. 

P��� ��� ����� ��"�� ���$������* +� �"!����< ����'�<;��� �� ���'���% �mol, �� +���!/ 
���/ ������ ��"�� � ��������� 1, � ��$�����<, ���������'�� ��% ����, '��"! ���* "!�� ��%���9. 

����'����% ���* � A��� ���'�� ��������% � ��+� hex (+�����% ����������*��% ������) � �����-
$�� +%�* ������ ��"��, ����� �"�����, ��� ��"�� %��%<��% «��"!��'�!��». �� +%����� ��"�� 
"�� �;��"� ��% ��%������ ��$�� ������* �����<;�� ��� ��"��: 1) ��"��, ����'�<;�� �������� 
�������, ��%����!/ ������%&��9 ����* Y; 2) ��"��, ����'�<;�� �������� ������� '���� ����  
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��	. 5. 	�+�����'����� ��+! tcg-x (a) � gpu-x (b) � � RCSR [50] 
 

(�<"�9) �� ���/ &������ ��������, �����!� �����%� ���� �� ����� �� b/2. �����=�%�% +�����* 
%��%���% 5-���������������9 � ��������% � ��+� nov (���. 6a). «��"!��'�!�» ��"�� +���&�-
��<��% �����* ����"��� ����� �� ���. 6a � ������%<� &����! ���� ������� � �� $� ����< ���-
��, ������% +������� �� ���. 4 � ��������% � ��+� (3,6)(1,2). 	���� �"�����, #����������� A��9 
����! �����'�9��, ��� +��������'�� +���&�+� A������'����� ��������!, � ����� ��$�� �"��-
������� ������������*�% � ��'����� +���%$����9 ����������9 �����&! "���� �!������ �����%, 
'�� ��������.  

 

 
 

��	. 6. �/��! ���������!/ �������: P21/c, Z = 4(1) � ���*< �+���!/ ��������� ��+� nov (�)  
� 1P , Z = 2(1) � ���*< �+���!/ ��������� ��+� pcu (b). K����9 �"����'��! �������! � ����-
������, �����%;��� �� ������%&�<, ��� � +�� ��/����9 ��������9. F��9��9 �����9 �"�-
���'��! ��� �������� ��������� 2 ����* ��������*��9 �������9 ��� 21. 8 ���������/ �����-
$�� ��*���������!9 �!"�� ������������� "�����, �� ���%<;�9 �� ���"�������!9 ��+ ��%- 
                                                                  �!����% ������� 
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	 � " � � & �  7 

������������� �����( 	��� ��7����
������) 
����
��� � 	���
����) 1 � 2 

1 2 

�mol �, % K������'- 
����* CNmol ������ [64] �mol �, % K������'-

����* CNmol ������ [64] 

2.90 3D 14 tcg-x 2.25 3D 14 gpu-x 
5.00 3D 13 13T5 3.55 3D 13 bcu-x-13-C2/m 
5.84 3D 11 fcu 5.01 3D 11 elc 
5.98 3D 9 chb-9-P21/c 5.53 3D 9 nch 
6.78 3D 8 hex  

(�����'����% ���*) 
5.69 3D 8 hex 

– – – – 6.19 3D 7 svk 
7.05 2D 6 (4,4) IIa 8.71 3D 6 pcu  

(�����'����% ���*) 
7.82 1D 4 (3,6)(1,2) 8.82 2D 4 sql 
8.83 1D 2 2C1 12.04 1D 3 (4,4)(0,2) 

17.22 0D 1 1M2-1 12.82 0D 1 1M2-1 

K � � � � ' � � � �: fcu; 3Fm m  � P21/c (c, –1/2a–1/2b, a–b;  1/4, 0, 1/4); ��"�� ��%��9: 1, 2, 3, 4, 6, 
7, 8. 

 
8 ��������� 2 �����'����% ���* �$� �����$�� �������*�� ��+������� '���� ������ ��"��, 

+�A���� +���&�+ A������'����� ����* �� ����=����%, � �!���%�* +���%$���!� �������%��!� 
���������!, ����<;�� �������%���*��< ���*, � A��9 ��������� "!�� "! ���"��������!�. 

����'����% ���* ��������! 2 �/�����'���� +������� �� ���. 6b. ��� ��������% � ��+� pcu 
(������ +�����9 ��"�'����9 ������) � �"�������� ��"����, �����!� ����'�<� ���� �������-
�����!� ������%&�%� � ���� &������ ��������, �����%;�� ���� �� ����� +� ��+�������<, �� 
���+��������� ���� �������!� ������%&�%�. ��*���������!�� ��+�����'������ ��+���, ���-
����<;����% � A��� $� �
 � ���������� «��"!��'�!/» ���������, %��%<��% ������!9 ��+ 
(dia) � ��+ «�������9���� ���#���» BN (bnn) [63]. 

K���!� �����*���! ��������������� ��+�����'������ ������� +����������! � ��"�. 7. ��-
�� ����, '�� � ��������� 2 ���* ��� ����!/ ��������, � �����!/ ������!9 ���� ���+����� �� ��-
�!/ ����9 +��&���� (�mol = 3.55 %), '���� ������9 ��������&�� ��������! 2 �� �����&� ���*-
=� �";��� '���� ��A����������!/ ��"��. ������ ��������&�� ��������! 1 �����������<� 
+�����'���� ��� $� ���'���%� CNmol, �� ����<'����� CNmol = 7 (A��� ������* � 1 �����������) 
� CNmol = 3 (� 1 CNmol = 2). �";��� � ��������&�� �������� 1 � 2 %��%<��% �������%��!9 ��-
��� 1M2-1 � ����$����% +�����% ����������*��% ������ ������� hex.  

 
F.�. 
�������' � �.Q. 8����"�9����� �!+������ ������ ���������9 � �����/ ���������-

������� ������% ��� T 121021000105-7 � "�������%� ��� ��. �.8. ���������� �� �����+  
� �+���������� «Agilent Technologies 8890 GC/5977C MSD» ������ ������������� +��*������% 
���'��-������������*���� �"����������� «	�/������� +���'���% ���!/ ������������������-
�!/ ���������� � �/ ���+�������� �����������%» ��� ��. �.8. ����������, +���"��������� 
� �����/ K�������! �"�������% �"���������% (��&�����*�!9 +����� «�����») � ��+��*��-
������� ��% ������� ������'����/ +���+�������� +�� ������� 1 � 2.  

������������������� ������������ �!+������ 8.P. 
�����!� � �.�. �������!� � �����/ 
���������������� ������% 
�� 122011300125-2.  


�������-/���'����� ���'��! �!+�����! 8.�. M�����!� � �����/ ���������������� ����-
��% ��� 116061750196-9.  

	�+�����'����� ���'��! �!+�����! �.�. M����� � �����/ ���������������� ������% ��� 
T 121031300090-2. 
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