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������� � ��������������� ����!�� �������"���#��$ ����%����"��$ !�&���'�� ���*$ 
�-+������& 4,4,5,5-����������-2-(4-�����&����)-4,5-!�%�!��-1H-���!����-3-��"�!-1-
��"���. / ��� 0� �"����6� ����+���* ��""��* ����%���"��������*� !���*� � ��7��* 
"�������* ����"��*� �–�-+������&�*� &��� 8��%� +�����%������. ;�6 ���"�������-
"��� "������� +������&�� +����!�� ����"�����*$ � ������"�����*$ ������ +�������-
"��$ 
��7&��#!�. ��������, ��� � ����"��*� �–�-+������&�� +��"��"����� "�+������-
���6��*$ �""�'��� – '�����"���������*$ !����, � ������� �������* "�6���* ��!�-
��!�*�� "�6�6�� C—H�O. / �� 0� ����6 ���#�� � �-+������&� ��<�=!���"6 �<������-
��� �-"�6����*� <�"������*� "��+�� �����&����#�*� ����"������$, �<�"�������=>��, 
� "��= �����!#, �������'�= �������� ��""��6��$ ��0!� ������� ��"����!� �����-
�"��#�*� %��++ (3.508(2) Å � 3.627(2) Å). 
 
DOI: 10.26902/JSC_id124494 
EDN: HTWBBA 
 
� � ' ( � & ) �  * � % & �: ��%�����"��$ ��!����, ����%���"��������*$ ������, "�+����-
�����6��*$ "�����, +������&���, +�������"�# 
��7&��#!�. 
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��	� 

�������6��*� "��!�����6, +��6��6=>�� 8&&���* ��%�����%� �+��6!�����6 ��� "+�"�<-
�*� +�����+����# &����*� +�����!*, ���6=>�� �� ��%�����= ��"+��������"�#, +��!"����6=� 
��������#�*$ ������" � � &��!�������#��$, � � +�����!��$ �<��"�6� [1–4]. �!�� �� ��0�*� 
��+�������$ �""��!�����$ – �������� "��!�����$, �� ���=��=>�� ���* ��������, ��� ���*-
����*� ��"�� ��%�����"��� ��%������� [5, 6]. ����*$ ��%�����"��$ &������%����� <*� �<��-
��0�� +�� �""��!������ ��%����*� "��$"�� ���<���"��$ �-��!�&���'�� 4,4,5,5-����������-2-
(4-�����&����)-4,5-!�%�!��-1H-���!����-3-��"�!-1-��"��� (1), ������6 +�� ����0!���� !� 
TC = 0.65 K +�����+����� ��%����*$ &����*$ +�����! � &������%������ "�"��6��� [7–9]. ;��-
%�6 ���������6 ��!�&���'�6 (�-+������&) ��������������"��� 1 +�� ����0!���� !� T > 4 K 
��!�� "�<6 ��� �!������*$ &������%�����, � � ��$ +�� TN = 0.65 K ���������"6 ����&������%-
����*$ +�����! [10, 11]. / �- � �-��!�&���'�6� ��!����� 1 ���0� !��������� &������%���-
�*$ �<���, �!���� ��%����*� &����*� +�����!�� � ��� �� �<����0���. / �6!� �"�� +�����"-
����*� ��!�&���'�$ ��������������"��� 1 ���<���� "��<��#�� �-&���, � ������= +���"��!�� 
+�����! �-, �- � �-��!�&���'�$ +�� �� �*!��0������ +�� ��������$ ���+�������. �������, 
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��� +�� ���+�������� ��0� �������"��$ +�! ���!�$"����� !������6 P > 650 M�� � �-��!�&�-
��'�� +�����%������ 1 ���������"6 +�����! �� &������%�����-�+��6!������%� "�"��6��6 � ��-
��&������%������. 	���� �<�����, �������� +��"�>�� ��!����� 1 ��%�����-"��������*� ���-
���6'�$ �*6���� ������ ���6��� �+������ ������� � ���"����� �� �%� �����"��+���"��� ��%-
����*� "��$"��� ("���� 1). 

 

 
 

����� 1. �������6���6  
&������ ��!����� 1  

 
����*��� ��%�����%� &�����%� +�����!� � 1 "���� �!��� �� <����*� � �<��"�� �������6�-

��%� ��%�������, � ������#�*� ��%����*� "��$"��� 8��%� "��!�����6 "!����� �%� �!��� �� 
���<���� �>����#�� �������*� ��%�����"��� +�����%�������. /��"�� " ���, � ��!� ��"��6>�%� 
�""��!�����6 �!���"# �<����0��# ����=, �-+������&��= ��!�&���'�= ��������������"��� 
1. / "���#� �+�"��� ���"�������"��6 "�������� 8��$ ��!�&���'�� � +����!�� "��������#�*$ 
������ �"�� +������&�� 1 " �"+��#�������� ����"������%� � ������"������%� ������� +�����-
��"��$ 
��7&��#!�.  

+�����	
�����/��� 0���/ 

4,4,5,5-	���������-2-(4-�����&����)-4,5-!�%�!��-1H-���!����-3-��"�!-1-��"�� (1) +���-
��� +� ����"���$ ����!��� [12]. �������"����* �–� � �-+������&�� ��!����� 1 "������������ 
+���� �"��"������%� �"+�����6 �%� ��"����� � "��"� �����"��%� �������� " n-%�+����� � ����-
!��#���� +�� 5 �C � –10 �C. X�<���" ���"������, ����"6>��"6 � �–�- � �-+������&��, �����-
���, ��� +�����6�� ������#�� ��<����# �� " +���>#= �����"��+� !�6 +�"��!�=>�� ����%���-
!�&���'����*� 8�"+���������.  

�������"���#�*� ����%���"��������*� 8�"+�������* �*+�����* �� ����������"��� !�-
&���������� Rigaku Synergy S (%��&����*$ ������������, 	CuK� = 1.54184 Å) +�� ���+������� 
100 K. �<��, �<��<���� !���*�, �+��!������ +��������� 8����������$ 6��$�� � ���� +�%��>�-
��6 +����!��* " +���>#= +��%����* CrysAlisPro [13]. ��������* �–�- � �-+������&�� ��!�-
���� 1 ��"7�&�����* +�6�*� ����!�� � �������* ����!�� ������#7�� ���!����� �������  
� ������+���, ����� � ��������+��� +��<��0���� (!�6 �"�� ����!���!�*� ������) " +������-
���� SHELXL-2018 [14] � +��%����� Olex2 [15]. 
��"�����%��&���"��� !���*� � +�������* 
��������6 +����!��* � ��<�. 1. 
���!����* ������ ��!���!� �+��!����* �� �"������� "�����-
������"��� ��������� � �������* +� "������"���=>�� ��!��6� «����!����». ������ ��0��-
�����6��*� ������!�$"���$ � ��"���� �*+�����* " �"+��#�������� +��%���� PLATON [16]  
� Mercury [17]. 


��"�����%��&���"��� !���*� !�6 �–�- � �-+������&�� ��!����� 1 !�+��������* � 
��-
<��!0"��= <��� "��������*� !���*� (
h�;) � ��%�� <*�# "��<�!�� +������* +� ��+��"� �� 
"�$��: www.ccdc.cam.ac.uk/data_request/cif. 

������ +�������"��$ 
��7&��#!� +����!��"6 " �"+��#�������� +��%����* CrystalExplo-
rer [18] ���"�� 21.5, � ��"7�����*$ ������ – " +���>#= "�<"������%� +��%������%� �<�"+���-
��6, +��!����������%� !�6 ������� !��� +�������"�� � �� +��>�!� !�6 ��!��#�*� +�� ������  
� &���'�����#�*� %��++ � �"+��#��=>�%� �*��!�*� &�$�* +��%����* Tonto [19], ���!6>�$  
� +��%�����*$ +���� CrystalExplorer. 
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	 � < � � ' �  1  

(�
�	�������)
����
� ����*� ��� �–�- 
 �-%��
���)�� ���
���� 1#1 

�������� � � � � [11] � 

R������ C13H16N3O4 
M, %/���# 278.29 
������ ���"�����, �� 0.02
0.08
0.12 0.09
0.18
0.21 0.05
0.11
0.25 – 0.58
0.11
0.03 
	��+�������, K 100 100 100 298 100 
���%���6 ����������6 ���<���"��6 	��������6 ����������6 ����������6
���"����"������6  

%��++� 
P21/c Fdd2 1P   P21/c P21/n 

Z / Z � 4 / 1 4 / 0.5 2 / 1 4 / 1 8 / 2 
a, b, c, Å 7.03534(7), 

7.57523(10), 
24.7385(3) 

10.77452(12), 
19.1120(2), 

12.27964(13) 

6.4279(3),  
9.0364(4),  
11.9901(5) 

8.963(2),  
23.804(5),  
6.728(2) 

7.13430(4), 
32.64522(18), 
11.57573(7) 

�, �, �, %��!. 92.6342(9) – 82.037(3),  
82.896(4),  
74.960(4) 

104.25(2) 99.4516(5) 
 

V, Å3 1317.03(3) 2528.66(5) 663.30(5) 1391.29(7) 2659.40(3) 
F(000) 588 1176 294 – 1176 
���"�, %/"�3 1.403 1.462 1.393 – 1.390 
+, ��–1 0.885 0.922 0.879 – 0.877 
;��+���� 
, %��!. 3.577–77.830 5.934–79.272 3.738–77.689 – 2.707–77.835 
����0���$ ��������*� / 

������"��*�  
17246 / 2799 6905 / 1087 13498 / 2763 – 61300 / 5663 

Rint 0.0292 0.0232 0.0388 – 0.0309 
{�"�� +��������� / �%��- 

������$ 
185 / 0 95 / 0 185 / 0 – 369 / 0 

����0���$ " I >2�(I ) 2568 1084 2467 – 5296 
R1 / wR2 (I >2�(I )) 0.0383 / 0.1054 0.0249 / 0.0631 0.0358 / 0.0952 – 0.0324 / 0.0847
R1/wR2 (�"� ����0���6) 0.0411 / 0.1078 0.0250 / 0.0633 0.0398 / 0.0978 – 0.0343 / 0.0861
;�<�����"�# +�!%����  

(GOOF) 
1.089 1.050 1.067 – 1.044 

�����" / �����, e/Å3 0.232 / –0.314 0.189 / –0.181 0.290 / –0.212 – 0.240 / –0.245 
�������� R�8�� – –0.01(12) – –  
CCDC/CSD ����� 2310514 2310515 2310516 KAXHAS11 2310517 

 
 

 

#1 ;�6 "�������6 +����!��* ����������*� !���*� !�6 �-+������&�. 

�5�67
��	� ���6�/����� 

�������"�������"��� �<���'* +������� ���0�"��� ��� +���� �"��"������%� �"+�����6 
��"����� 1 � "��"� �����"��%� �������� " n-%�+����� +�� ��������$ ���+������� ��� � ����-
!��#���� +�� 5 �C � –10 �C. �!����&���'�6 �������"������ �+��!�����*� +������&�*� 
&��� +���"��!��� ������#�� " +���>#= �����"��+�, +�"���#�� '��� ���"������ +������&�� 
������� ���������"6. 
��"�������'�6 +�� ��������$ ���+������� ��� 5 �C !����� �<~���*� 
���"����* �����-������!��%� '���� �-��!�&���'��; +�� 8��� �� "������ �<����0�����"# ���-
"����* !��%�� ��!�&���'�$, ������=>��"6 %�<���"�� � '����� (�� ���������%� !� "�������-
%�). �������"����* �-&���* +������* +���� ���"�������'�� +�� –10 �C; ��� +��!"����6=� 
"�<�$ �%���� ������%� '���� (��". 1). 
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�
�. 1. /��7��$ ��! ���"������ �-��!�&���'�� 
 

;�6 ��������������"��� 1, "�%��"�� 
��<��!0"��$ <��� "��������*� !���*� [20], ��-
��"��� ���*�� +������&�*� ��!�&���'��: � (P21/c, CSD KAXHAS10), � (Fdd2, CSD 
KAXHAS), � ( 1P CSD KAXHAS05) � � (P21/c, CSD KAXHAS11). 
��6 "�������* �������*� 
+������&�� �+��!����* ��"���#�� ���, �� �"� 8�"+�������* +����!���"# +�� ��������$ ���-
+�������. ��8���� !�6 <���� ���������%� "�+�"�������6 %���������"��� +��������� ���� <*-
�� +����+��!����* "�������* ����"��*� &��� �� �"��=������ �, ������6 +�����+����� &���-
�*$ +�����! � �-��!�&���'�= � +��'�""� "��0���6 ���+������* !� 100 K (���+������* +��-
��!���6 8�"+��������). 

����6 �-��!�&���'�6 ���"���������"6 � +��"����"������$ %��++� P21/c � "�!��0�� !�� 
���"�����%��&���"�� ������"��*� �������* � ������"���$ ��"�� 8����������$ 6��$�� 
(Z � = 2), � ������� �� �"���#�*� ����"��*� +������&�� " Z � = 1 (Z � = 0.5 !�6 �). �������� %��-
�������"��� +��������� !�6 ����$ &���* � +����+��!�����*� "������� +� +��%����� Mogul 
[21] +�������, ��� �"� !���* "�6��$, �������*� � ���"����*� �%�* ���������* !�6 "������"�-
��=>�� &��%������ ��!"�����*� "��!�����$ (��". 2).  

/ �-+������&� ��!����� 1 "�������* !��� ���"�����%��&���"�� ������"��*� ������� �-A 
� �-B <�����. 
 ��"�� ����������#�*� ������$ ����"6�"6 ���"����*� �%�* N1—C2—C6—C7  
 

 
 

�
�. 2. �<>�$ ��! �!��$ �� ���"�����%��&���"�� ������"��*� ������� (A)  
� ���"����� �-+������&� ��!����� 1 � +��!"�������� ����!���!�*� ������ ����- 
                     6���"��*�� 8���+"��!��� �����*� "��>���$ (p = 50 %) 
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�
�. 3. ����0���� ������� � ���"������ �–�-��!�&���'�$ � !��� ���"�����-
%��&���"�� ������"��*� ������� (A � B) �-��!�&���'�� (�������* "����>�-
�* +���� ��������'�� "��!�����!������*� ��""��6��$ ��0!� ������� %���- 
                          ��'���� � ������� O +�����%�����%� &��%�����) 

 
(–24.26(14)� � –28.78(14)�) � �%�* O12—N12—C9—C8 (7.82(12)� � 3.93(12)�), �����������=>�� 
�������� &����#��%� '���� ����"����#�� +�����%�����%� &��%����� ��� �����%��++* � ����-
����� �-A � �-B "������"������. ��� ��� <���� ������"��, +�"���#�� �������� &����#��%� ��-
��"�����6 "�>�"������ ���#�����"6 � +������&�� "� �������6�� �%��� N1—C2—C6—C7  
� !��+����� �� –27.79(2)� !� 49.19(2)�, ��� � "�����+��"�� " ����*� ��%�<�� &����#��%� ����"-
�����6 � �*��!�� ����� C6 �� +��"��"��, +����!6>�$ ����� ����* N1, N3 � C2, �� ��""��6��6 
!� 0.1354(12) Å, +����!�� � �������$ �����'� � ���&����'�6� ������� (��". 3).  

�������� � %���������"��� +��������� ������� ��0�� ����*���# �� ���&����'����*$ +�-
�����&���, �� ��<��#7�� �������6 � %�������� ������� � �����!��� ��"������"���� �"�� ���-
&����'�$ �� ��". 3 �������� +�������"�� +����'���#��$ 8���%�� "��!����#"���=� � +��!-
�+��!��6=>�� ���6��� ��0�������6��*� ������!�$"���$ �� "�������� ��%� ��� ���%� +���-
���&�. 

/ ��"��"���� ������, "+�"�<�*� �<�����*���# "+�'�&���"��� ��0�������6��*� ������-
!�$"���6, +�!�<�*� ���""���"��� H-"�6�6�, �"� �����*� � ���"����� �-��!�&���'�� �������-
=�"6 ��� ���-!��-����#"��* �������*. �"��=����� "�"����6�� ����# �������6 <�&�������6 
"�6�# C—H�O (C�O 3.084(2) Å � 3.225(2) Å, H�O 2.325 Å � 2.633 Å +�� C—H 1.082 Å) ��0!� 
������ O ��������������"��#��%� &��%����� � ������� H <�����#��%� '����, �<~�!��6=>�6 
�!�� �� ���"�����%��&���"�� ������"��*� ������� (�-B) � '�����"���������*� !����* 
(��". 4a). ��� 8��� !����* !�+�������#�� "��<����������* ���������� H�H (2.229 Å  
� 2.298 Å) � "��<*� ��������� C—H�O " �����%��++�$ (C�O 3.615(2) Å). ������ ��<�=!��-
�*� � !�����, � "��������#�� +����*� ��0�� ����"�� � "�6�� C—H�O, �<��������*� !���6 
�� ���� �"���7��"6 ������ O ��������������"��#�*� &��%������ ������"��*� �������  
" H-������� �����#�*� %��++ (C�O 3.269(2) Å � 3.281(2) Å, H�O 2.193 Å � 2.199 Å +�� C—H 
1.090 Å) ��0!� ������"��*�� ����������. ������ �������* C—H�O " ���"���� ������ O 
�����%��++ � �"���7�%�"6 ����� O ��������������"��#��%� &��%����� "�>�"������ !������. 
/ ����"��� ����������$ �"�<����"�� �+������ �-+������&� ��0�� ���0� �������# �������  
�-"�����% ������!�$"���6 ��0!� <�����#�*�� '������, ������� �<~�!��6�� ����!�=>��"6 
���"�����%��&���"�� ������"��*� �������* � <�"������*� "��+�� �!��# ���"�����%��&���-
"��$ �"� a (��". 4b). /�����!�$"���=>�� '���* &������"�� +�������#�* (" �%��� ��0!� "��!-
���� +��"��"�6�� 1.05(3)�), ���������* ����"����#�� !��% !��%� +������� �� 60� � ��������#-
�� +�����*��=�"6 " ��""��6��6�� ��0!� "��!���� +��"��"�6�� 3.370(12) Å � 3.401(12) Å  
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�
�. 4. ������"���������*$ !����, �<��������*$ ��������$ �-B � ���"����� (a); &��%���� �+������  
� ���"����� �-+������&�, !����"�����=>�$ �<��������� "��+�� �� "��� �-"�����% ������!�$"���6 (��!  
                                                         �!��# ���"�����%��&���"��$ �"� a) (b) 

 
� ���<���� ��������� ���������� C�C 3.380 Å � 3.437 Å " �!��$ � " !��%�$ "�����* �� �!��%� 
�� '�����. ����������#��, ��� &����������� +�!�<�*� ������!�$"���$ +����!�� � ����# 
<������� ��"+���0���= ������ O ��������������"��#�*� %��++ � "��+�� (3.508(2) Å  
� 3.627(2) Å), ��������#�� ���#7���, ��� � !��%�� +������&�� (�4.2 Å), ��� ��0�� "�>�"����-
�� ���6�# �� ��%����*� "��$"��� �-+������&�. �� �"���7��"6 ���������*� ������!�$"���$ 
���<��!��� �������# ���%���"����*� �������* H�H: !�� "��*� �������� (� �<��� "����6� 
��0!� ������� +�� ���������"��� � ���&�����"��� ����"�����6�) ���=� !���� 2.176 Å  
� 2.182 Å. 

�������6 � �+������� �–�-+������&�� �+�"��� � ��<���� 6+��"��� �""��!�������$ [11, 22,  
23]. ;�6 ��%�6!��%� "�+�"�������6 �� "�������* " ���*� �-+������&�� +����!�� ������ +�-
������"��$ 
��7&��#!� [24], +�����>�"��� ������%� +���������#�� � +�����%������ 1 – ��-
����"���"�# �+��!�����6 +�������"�� �� "+�����%� "�"��6��6 �������*, +�"���#�� �� +�-
"������� +����!��"6 �� �"���� ��"+��!�����6 8���������$ +�����"�� "&�����"�� ������"�-
�*� �����������*� ������.  

��+������ +�������"��$ 
��7&��#!� [25] ��%�6!�� +����*��=� �������6 � ���"�������-
"��$ �+������ +������&�*� &��� (��". 5). 
��6 � �"������ 8�� !��%����* �"+��#��=�"6 !�6 
������#��%� "�������6 �+������ � ����!�'�� �������6 ��0!� +������&���, �� ��0�� +����-
�6�# � !�6 �+�"���6 �+��!�����*� �����������"��$ "������6 ���"������. 	��, ���7��$ ��! 
��+������� +������&�*� &��� ��0�� ������������# " 8&&�������"�#= ���"�������"��$ �+�-
����� �, ��� "��!"����, " +�����"�#= ���"�����. �� �+��!�����= [25], di � de �� !��%������ 
"������"���=� ��""��6��6� �� ����� +�������"�� !� <��0�$7�� ������ ������ � "����0� ��-
����$, � 6���"�# ���"��� !��%����* �+��!��6��"6 ��"��� 8��� �����. R����������� "�����-
���#�� +����*� ��0�������6��*� ������!�$"���$ (��+�����, H-"�6��$) +����!�� � ��������-
����= ���"���� " ���*�� �������6�� di �/��� de (� ����� ��0��� �%�� !��%����*), �����*� 
�*%�6!6� ��� !�� ��"7��6=>��"6 «����», "���������*� ����"����#�� !��%�����, � "���� ���-
����$ di � de � ���7���� «����$» "������"����� !���� ���<���� �������%� ��������. � !��%�$ 
"�����*, +�� ��"��"���� +����*� ������!�$"���$ <��#7�6 ��"�# ����� "���'�����������  
� '������#��$ ��"�� !��%����*. 

��� "�+�"�������� ��+������� +�������"��$ +������&�� ��������������"��� 1 ��0�� 
��!��#, ��� "��*� "�>�"�����*� �������6 ��<�=!�=�"6 !�6 �-��!�&���'��: !��%����� �*%�6-
!�� ���<���� ������+��, � �+�"���*� «����» !�6 ���*� di � de ��"��"���=�. ������ 8��� +�-
�����& �������������"6 ���<��#7��� +�����"�#= � ��8&&�'������ �+������ 
���$%���!"��-
%� [26], ������6 �*7�, ��� � "��!��� !�6 ���"������ ��%�����"��� "��!�����$ (��<�. 2). ���  
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�
�. 5. ��+������ +�������"��$ 
��7&��#!� !�6 +������&�*� �–�-��!�&���'�$ � !��� ���"�����%��- 
                                            &���"�� ������"��*� ������� (A � B) �-��!�&���'�� 

 
	 � < � � ' �  2  

���-���-����$��� �&/�� ������� V���(�!�), ���%��
���	��$�*� �&/�� �������,  
�����
	���*� 
8 �&/��� ������	����� �����
 V���(8�"+.),  


 ���))
'
��	 �%�����
 (
	������������ (
�) ��� �–�-%��
���)��.  
� ������ �-%��
���)� %�
�����* ���%��
���	��$�*� ����*� ��� 293 K 

�������� � � � � � 

V���(�!�), Å3 235.7 237.3 235.8 235.5 235.68 
V���(8�"+.), Å3 329.3 632.2 331.7 347.8 332.4 


� 71.6 75.1 71.1 67.7 70.9 
 
"�%��"���"6 " 8�+�����"��� +�������, "�%��"�� �������� <��#7�� ������"��� ��������� "��!-
��$ +�����"�� <���� <��%�+��6��� !�6 &����������6 +�����$ �+������ � "��<��#��"�� ���-
"������ �������6��*� "��!�����$, ��� ������� ��"���#��� +����*� � ���0�"��� "��<*� ���-
������ [27–29]. ;��%����* !��%�� +������&�� <���� ��������+�*, ��"�6���* �!��# !��%����� 
� ���=� +���, "������"���=>�� <���� +����*� ��0�������6��*� ���������, ��� "�%��"���"6 
" �� ���#7�$ +�����"�#= � ��8&&�'������ �+������. 	��0� ��0�� �������#, ��� ��+������ 
+�������"�� !�6 ������"��*� ������� �-A � �-B !�"������� "��0� ��0!� "�<�$, ��"����6 �� 
��������� � '���� ���"�������"��� ����0����, � "��#�� ������=�"6 �� !��%�� +������&��. 

h��#7�$ ������" +��!"����6�� ������"�����*$ ������ +�������"��$ 
��7&��#!�, � ��"�-
��"��, ��"+��!������ ��������� +� ��+�� ������!�$"���=>�� ������, ������� ���0� ����*��-
��"6 +��������#�*� !�6 ��0!�%� �� +������&��. � �!��$ "�����*, �0�!���*$ ��+ �������� 
(X�Y, %!� X, Y = O, N, H � �.!.) ����"�� �� ������"��$ "�������*, �.�. !���$ +��>�!� �������*, 
����"����$ � ������ ��%� ��� ���%� ��+� (CX = SX /Smol, %!� SX  – +��>�!# !�6 8������� X ; Smol –  
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+����6 +��>�!# +�������"�� �������*) � �������%� ��"+���0���6 ����� ���"���� +�������-
"��: " !��%�$ – ����"���, ��� �������* ��0!� ������� �+��!�����*� ��+�� <���� ��� ����� 
����6��* [30].  

�"��!6 �� �������6���$ "�������*, ����6���"�# �<��������6 "��<�%� ����+��������%� 
������!�$"���6 ������� �+��!������%� ��+� ��0�� <*�# �'����� � �+��>����$ ��!���, +��!-
+���%�=>�$ ������"���"�# �"�� ���"���� �������6���$ +�������"��, !�"��+�*� !�6 &����-
������6 ��0�������6��*� ������!�$"���$. 	�%!� ����6���"�# �<��������6 �������� ������� X 
� Y <�!�� ����� +������!���= !��� +��>�!�$ +�������"��, ����"����$ � 8��� ������: RXY = 
= CXCY . / "��= �����!# ����7���� !���$ +��>�!� +�������"��, ����"����$ � �������� X�Y  
� ����#��� ���"����� ( )XYC�  � �!�������������$ ��!��� ( / )XY XY XYE C R�� , +����*���� ����-
"����#��= �*%�!��"�# 8��%� ��+� ������!�$"���6. / ��%��6�*���$ ���������� !����6 �������� 
(EXY) +������� �������� «enrichment ratio» [31], ��� +��<��0���� ��0�� +�����"�� ��� «��8&-
&�'���� ��<*�����"��» (����!� ��������). ��"����6 �� ��, ��� �+�"����� +��<��0���� �� 
����*���� �������������6��*� "�6�� �, ��� "��!"����, ����"���"�# �����0��"�� +�����*��-
��6 ���"���� +�������"�� "�"�!��� ������� �� ������"��$ "�������*, �������* RXY  � EXY  �"� 
0� ��0�� �"+��#�����# � ����"��� ��!������� �*%�!��"�� �+��!������%� ��+� ���������.  

�� ��". 6 +��!"������� ��"+��!������ +� ��+�� ���������, ��""�������� �� �"���� ������� 
+�������"��$ 
��7&��#!�. ����"���� � ��������� ��%� ��� ���%� ��+� � !����� "����� +����-
��!��"6 �� �"������� <����"�� ����� � ����� +�������"�� (di � de). /����66 +���"� %�"��%���-
�* +��!"����6�� "�<�$ ��!��#�*� �������6 RXY, ��""������*� � �+�"����� ����� +��<��0�-
���, �"��!����*� !�6 !��� ���"�����%��&���"�� ������"��*� ������� � ���"����� �-+������-
&�. / ������� �� ��<��* [31], ���� �"+��#����� <���� +��"��$ "+�"�< ����"���6 ����� +�����-
��"�� � ����� �+��!������%� ��+� – +� �����, ���<���� <������� � ����� +�������"�� (�.�. +� 
di). /�!��, ��� � +��6!�� �<*����6 ���<���� �0�!���*�� ��+��� ��������� 6��6=�"6 H�H, 
O�H � ��H ��-�� <��#7�%� ��"�� ������ H, � ���0� "��������#��$ ����*��"�� ������ O !�6  
 

 
 

�
�. 6. ��"+��!������ +� ��+�� ��������� � +������&�*� �–�-��!�&���'�6� � !��� ���"�����-
%��&���"�� ������"��*� ������� (A � B) �-��!�&���'��, � ���0� ��!��#��%� ��"+��!�����6 
(��!., "�. ���"�). ;�6 ���������, ��$ ����! � +�������"�# ����� 3 %, ��"����*� �������6 �� +��- 
                                                                               ��!��* 
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�<��������6 ���������. 
 �����0�� ������*�, ���6 � ����� ����6��*� ��0�� ����"�� ������-
�* O�C � O�N. / �� 0� ����6 �������6 EXY  !�6 <��#7�$ ��"�� ��+�� ��������� ����7� "�-
%��"�=�"6 " �+�"���*�� � ��<��� [31]. 

�� ��". 6 ��!��, ��� ���"�������"��� ����0���� !��� ���"�����%��&���"�� ������"��*� 
������� � �-+������&� ��������#�� ���������"6. ;��6 O�H ��������� !�6 �!��$ �� ������� 
"�>�"������ +��*7��� (EO�H = 1.48), � !�6 !��%�$ (EO�H = 1.21) <��0� � !��%�� +������&��. 
�����!��, ��� �����'� "�6���� " ��"��� � +�����"�#= �<������*� ���������. ��0�� +��!+�-
��0��#, ��� �����'� ��0!� ���������� A � B "�6���� " �<���������� ��������%� ����� !����-
��%� �""�'����. h���� ��%�, <�&������*� �����""���"��� "�6�� C—H�O " ������� O �����-
���������"��#��%� &��%����� ���0� ��<�=!�=�"6 �� �"�� +������&��, ����� �, ���6 �� %��-
�����6 ��"���#�� ����� <��%�+��6��� !�6 &����������6 +����*� "�6��$, ��� !�6 �-B ��-�� 
��������� �/��� "!��%� +�����%�����%� � <�����#��%� '����� !��% ����"����#�� !��%�; 8�� +�-
�����&* ���0� +���0� �� �-B +� !��� ��������� O�H (EO�H = 1.23–1.28). 	���� �<�����, 
�+�"���*$ !���� ��0�� "�����# "�+���������6��*� "������� [32], +�"���#�� �� +��"��"���-
�� � ���"������ +� ���$��$ ���� 16 % ��%�����"��� "������� – +������!�*� 2-&����-4,5-
!�%�!��-1H-���!����-3-��"�!-1-��"��� (21 �� 134 "������� � 
h�; ���"�� 5.44, " �<�������6-
�� !� "���6<�6 2023 %., �*<���� «���7�$ R-&�����» !�6 �"��=����6 !�<������� "�������, ��-
����� !����� �+��!��6��"# +� ���*��� ��""��6��6� C�O, ���#7�� 3.65 Å). 	��0� "��!��� 
�������#, ��� �<��������� ����# +����*� ��������� (��+�����, H-"�6��$) ��0�� +����!��#  
� "��0���= �� "������"���=>�$ !��� �� +�������"�� 
��7&��#!� ��-�� ����#7���6 +���-
��*��=>��"6 +��>�!�$ +�������"��$ ������� +� "�������= "� �""�'������ "� "��<*�� ���-
�������. �!���� "�������� +��>�!�$ +�������"�� �������*, ��+�"��!"������ ����"6>�$"6  
� ��������� O�H " ������� O ��������������"��#��%� &��%����� !�6 ������� �-A � �-B, +�-
���*����, ��� 8�� +��>�!� &������"�� "��+�!�=� (24.0 Å2 � 23.5 Å2), � ��<�=!����� �������� 
"�6���� " �������*� ����0����� ������ O �����%��++. ���0���� !��� O�H !�6 �-B ���+��-
"�����"6 ����������� !��� H�H ��������� (EO�H = 1.13), � ��� ��"�� �� "��� ��<�=!���*�  
� '�����"����������� !����� (��". 4a), ���6 �<*��� �������6 EO�H ����!6�"6 � !��+����� 
0.9–1.0. 
���� ��%�, ��0�� �������# "�>�"�����*$ ����! ��������� C�C !�6 �<��� �������  
� �-+������&�, �����!��, �� "��� �+�"����%� ����� �-"�����% ������!�$"���6. / �-+������&� 
���0� ��<�=!���"6 ������*$ ����! ��������� C�C � ���"�������"��= �+������, �����*$, �!-
����, ���#7� ��-�� �<��������6 �� "��+��, � '�����"���������*� !�����*� �""�'�����. / ��-
!��#��� ��"+��!������ – �"��!6 �� +��>�!� +�������"��, ����"���$ � ������ C – �������* 
��0!� ���� "�"����6=� �"�%� 1 % �� +��>�!� +�������"��. ��"���#�� +�� �<��������� "��-
���%-������!�$"���$ �<*��� +�����*��=�"6 ���"��� +�������"��$, ����"6>��"6 "���� � ��-
"���#��� ������ C, ����! ��������� C�C �� %�"��%������ ��+� 6 ��". 6 "�������"6 "�>�"�-
����*�, +����!6 � ������#�� �*"���� �������6� E��� = 7.1 � 4.7 !�6 �- � �-&��� � 6��66"#, 
����� �<�����, ����7�� �������� ������6 ��� ��"��"���6 "�����%� !�6 �+��!�����*� +���-
���&��. �� !��%����� 6 ��". 6 ��0�� ���0� ��!��#, ��� ������� �-"�����%� � �- � �-+���-
���&�� � +����!�� � ����#7���= ��"�� ��������� C—H��, ��%!� ��� � ���� �"���7��"6 �� 
!��6 <����� � ��!��#��$, ���6 � � !�+�������#�� +��*7���, �����!��, �� "��� ��"��"���6 ���-
������ O�C(�). / '���� ��0�� �������# ��<�=!����, ��� �-+������& � ��"+��!������ +� ��-
+�� ��������� ��������"6 �� �–�-&���, � ����0���� !�6 ������"���$ �������* �-B +���0� �� 
������� !�6 �, ���6 %���������"�� ��� !�"������� "��#�� ��������"6: ����#7���� !��� O�H 
� ���������� !��� H�H ��������� �� "��� ���"��6 ������ ������ O ������"��#�*� %��++  
� ������ O �����%��++ �� ������!�$"���� +� �-"�����% ��+� (O�N, O�O � O�C). 	���� �<-
�����, <�� ��"��"���6 !�&&����'��'�� +� ������"��� ��+�� ������!�$"���=>�� ������ 
�/��� %��++ +�!�<�*$ ������ ��0�� +����!��# � ��0���� "��!"��� �+������ �������*� ���-
"������, �!����, " !��%�$ "�����*, +�����6�� <*"��� �*6���# ������� ������!�$"���$ �+��!�-
�����%� ��+� � ������"�����*� �������6 ��0!� +������&���, ��������*� � "����� ��+������� 
+�������"�� 
��7&��#!�. 
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������ ��"+��!�����6 +� ��+�� ���������, ������"�����*$ ������ +�������"��$ 
��7-
&��#!� +����*����, ��� <��#7�6 ��"�# ��������� (60.6 % � 61.3 %) ���������"6 ��0!� ������-
"��*�� ���������� �-A � �-B (��%!� ��""��6��6 di � de +����!��0�� ����*� ���������). ��� 
����0��� ����!������ ������� +� ��+� �ABAB� �!��# !��� ���"�����%��&���"��� ��+���-
����$ � &����������� %���������"��� "���� �� ������� �!��%� ��+�, +�������#�*� ��+�����-
��= (1 0 –1). 

�8��
8 

�<����0�� ���*$ �-+������& 4,4,5,5-����������-2-(4-�����&����)-4,5-!�%�!��-1H-���-
!����-3-��"�!-1-��"��� (1), �%� "�������� �+��!����� +�� 100 K ����!�� �������"���#��$ 
����%����"��$ !�&���'��. ��� 8��$ 0� ���+������� +����+��!����* ���"�������"��� "����-
���* �–�-+������&�� 1. ��������, ���, � ������� �� �–�-&���, � ���"����� �-+������&� +��-
"��"���=� !�� ���"�����%��&���"�� ������"��*� �������*. 
��6 � �-+������&� %���������-
"��� +�������* 8��� ������� <�����, ��� "�>�"������ ������=�"6 �� �����*� � !��%�� &��-
���. ������ �+������ +������&�� " �"+��#�������� ����"������%� � ������"������%� ������� 
+�������"��$ 
��7&��#!� �*6��� "�>�"�����*� �������6. 	��, � ���*��� �� +6�� +������&�� 
���������"6 "�+���������6��*$ "����� – '�����"���������*$ !����, �<��������*$ �� "��� 
��!���!�*� "�6��$ C—H�O " ��""��6���� C�O 3.0�3.2 Å. / �� 0� ����6 � "�������� ����%� 
�-+������&� �<����=�"6 <�"������*� �-"�6����*� "��+�� �� �����&����#�*� ����"������$, 
��"��"���=>�� � "��������� !��%�� &���. R����������� "��+�� +����!��, � ��� ��"��, � ��-
������ ��""��6��6� ��0!� ������� O +�����%����*� &��%������ (3.508(2) Å � 3.627(2) Å), ��� 
�<�"��������� ���<��!���"�# +��"�� �"����$ +�������6 �-��!�&���'�� � ������"����, !�"��-
����*� !�6 +����!���6 ��%����*� ��������$. 

 
�""��!������ �*+������ �� "��� %����� ��""�$"��%� ������%� &��!� v 22-23-00570.  
�������� ��"�� "��!�����$ ������� " �"+��#�������� �<���!�����6 ������ �""��!�����6 

"������6 ������� ����� ���. 
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