
� � � � � � � 	 � � 
 	 � � � � � 
 � � � � 
2010. ��� 51, � 3 ��� – 	
�� 
. 552 – 557

 

 

��
 541.272:548.737 

��������	
�� �
	��
�	� ������
�	������
�  
N-��
�����(2-���	�����
��)����
�� �	� 100 � 298 K 

© 2010   �.�. ��������1, �.�. ��������2, �.�. �����!"�#�$%1, �.�. &"�'*#+3*,  
�./. ��+$4$�2 

1�������	� 	���	��� �	�		 	�. �.�. ���������� 
� ��� 
2����	��� �������������	!���	� ���"	���	� 	�. �.�. �����#���� ���, ������ 
3$����!��-
	%	����# ����"���������# ���"��	# �%��&����	#, ������� 
 

����# '����'	�� 22 ��# 2009 �. 
 "���%���	 — 14 ������� 2009 �.
 

��� ����������� ����������� !��"��#��"�����#� N-��#��$�"(2-!�����"�%#��)����-
��& ('+��) ���"#����,/6#"& � ����������9 "��!����. ; ��,���"���9 <�"#� %�����-
#����9 &<�9�� ��,��#������#/���9 ����������� ��=��&#"& ��� ��#���� � �����. ; ��-
"���#������#/���9 ����������� �$>�� &<�9�� ����� ���?@�, ���<�� ����� [SiF6]2–  
��,/���&��<��. ; �$��= ����������&= !��"��#��"�����#� ��#��$�"(2-!�����"�-
%#��)������& (HOCH2CH2)2HN+[SiF6]2– ����� [SiF6]2– � ��#��� (����2��2)2�N+��3 
�$>������� ����������� "�&,&�� F…H—O. E���%�� �#��� ������& � ������ — #�#��-
!����?��& $���������, ��������������9 ����%�� �#��� �,�#� � ��#���� — #�#��%��.  
 
� � � 5 " � 6 "  # � � � �:  �����/�&���& "#�/�#/��, !��"��#��"�����#�, ���������� ��-
#����, "����G����� ��I�����/�&���� ���#��#�, ���, ����#���-=���<�"��� ��"<�#�. 

 
��#���� ��� ����� ���������� ���"#����<�"��& "#�/�#/�� ��#����<�"��= "���9 ������-

�#���"#����������9 ��"��#� (H2SiF6)—Na2SiF6 � CaSiF6, � #��I� !��"��#��"�����#�� ��!���-
<�"��= ������ (R3N+H)2[SiF6]2– � (R2N+HYN+H 2R� ) [SiF6]2– (Y = (CH2)n), "����I�G�= ����,�-
�&���9 ���������9 ��#��� ��� ��/,��&���9 �����������9 ��#��� [ 1 ]. ���� $�"(2-!�����"�-
%#��)������& ��#���� ���#!����"��9 ��������� �� "�= ��� ��<#� �� �,/<���. ���������� 
�����/�&���& "#�/�#/�� ��@? ��/= "���9 %#�!� #���, "����I�G�= !����,���9 "��I��9 ����� 
[ 2, 3 ]. 
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������������� �,������& �������"#���� !��"��#��"�����#� N-��#��$�"(2-!�����"�-
%#��)������& (HOCH2CH2)2HN+Me[SiF6]2– ('+��) ��� 100 K ��������� �� ��#���#�<�"��� 
������#���#�� Smart APEX II (MoK�-�,�/<����, 9341 ������", !����#���9 ����=����#��,  
�-"�����������, 2�max = 52�, ��%�������# ��!��G���& � = 2,27 "�–1). E�����#�� %�����#����9 
&<�9�� a = 12,241(2), b = 11,865(2), c = 11,436(2) Å, � = 102,7(1)�, V = 1620,5(5) Å3, ��. !�. P21/c, 
Z = 4, dx = 1,568 !/"�3. �#�/�#/�� ��@��� ��&��� ��#����, �������" ���!���� SHELX-97 
[ 19 ], /#�<����� ��,�������= � #������#/���= ������#��� �����������= �#���� ��������� 
�������#��<��� ��
 �� 1249 �#��I���&� " I > 2	(I ), ����<�#��?��� ,��<���� ���#���� ��"-
#������"#� R1 = 0,0589. E�!��G���� /<#��� ���/%�����<�"�� �� %��������#��� �#��I���&�, 
��%�������#� ����/"����& 0,9350 � 0,9776. �#��� �������� ��#�������= !�/�� ��""<�#��� 
!����#��<�"��. �#��� � ��� �#���= O � N ��&����� �, ��,��"#��= +/�?�-"��#�,�� %���#���- 
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	 � $ � � � �  1  

(�	�) ��#&�� (d, Å) 	 �������)� ���) (�, !���.) � "��� ��&��	�	�)� ���	����  
���	�%	�(2-�	"����	��	�)�����	# 1 	 1� '�	 ���'������� 100 K 

��&,? d �!�� � ��&,? d �!�� � 

 �����/�� 1  �����/�� 1� 
N1—C3 1,501(3) C3N1C4 113,0(2) N1�—C3� 1,509(3) C3�N1�C4� 112,4(2) 
N1—�4 1,507(3) C3N1C5 111,3(2) N1�—C4� 1,510(3) C3�N1�C5� 111,1(2) 
N1—C5 1,499(3) C4N1C5 109,9(2) N1�—C5� 1,493(3) C4�N1�C5� 110,1(2) 
N1—H1 0,9200 C3N1H1 107 N1�—H1� 0,9200 C3�N1H1� 109 
O1—C1 1,418(3) C4N1H1 111 O1�—C1� 1,424(3) C4�N1H1� 109 
O2—C2 1,428(3) C5N1H1 104 O2�—C2� 1,428(3) C5�N1H1� 106 
C1—C3 1,519(3) N1C3C1 111,8(2) C1�—C3� 1,519(3) N1C3�C1� 111,4(2) 
C2—C4 1,511(4) C3C1O1 111,7(2) C2�—C4� 1,511(4) C3�C1�O1� 111,6(2) 
O1—H1 0,8500 C1O1H1 111,9(2) O1�—H1� 0,8500 C1�O1�H1� 110 
O2—H2 0,8500 N1C2C4 111,2(2) O2�—H2� 0,8500 N1�C2�C4� 110,8(2) 

— — C4C2O2 108,4(2) — — C4�C2�O2� 107,9(2) 
— — C2O2H2 109 — — C2�O2�H2� 108 

 
��9 ���#��"#�. �#�<����� �#���� � ������� � �,�#������ ���$��I����. ��& /#�<����& ��,�-
��9 �#���� F �� ����� "�&,�9 Si—F ����������� �!����<���&. ;"� ����� Si—F ����!��� ���-
�������� " �#�������&�� �� $���� 0,005 Å (��"#�/���& SADI).  

������������� �,������& ���"#���� '+�� ��� 298 K ��������� �� ��#���#�<�"��� ��-
����#���#�� Enraf Nonius Kappa CCD (MoK�-�,�/<����, 3278 ������"��, !����#���9 ����-
=����#��, �-"�����������, 2�max = 55,3�, ��%�������# ��!��G���& � = 2,21 "�–1). E�����#�� 
%�����#����9 &<�9�� a = 7,4680(6), b = 11,9730(9), c = 11,6120(18) Å, � = 126,58�, V = 
= 833,78(16) Å3, ��. !�. P21/c, Z = 2, dx = 1,523 !/"�3. �#�/�#/�� ��@��� ��&��� ��#���� �� ���-
����"� ���!���� SIR-2004 [ 20 ] � ���"#���"#�����9 !�/��� P21/c, /#�<����� ��,�������=  
� #������#/���= ������#��� �����������= �#���� ��������� �������#��<��� ��
 �� 1249 
�#��I���&� " I > 2	(I ), ����<�#��?��� ,��<���� ���#��� ��"#������"#� R = 0,052.  

����� "�&,�9 � �����#��� /!�� � ��#���� '+�� ��& ��,��- � ��"���#������#/���9 ��-
��������9 ��������� � #�$�. 1 � 2, �/������& �#���� � �������"� /��,��� �� ��". 1.  

CIF-��9��, "����I�G�� ����/6 ���������6 �$ �""���������= "#�/�#/��=, ����������-
�� � CCDC ��� �������� 731712 � 731713 � ��!/# $�#? ���/<��� �� ��#����#-"�9#�: 
www.ccdc.cam.ac.uk/data_request/cif. 
 

	 � $ � � � �  2  

(�	�) ��#&�� (d, Å) 	 �������)� ���) (�, !���.) � ���	��� ���	�%	�(2-�	"����	��	�)�����	#  
'�	 ���'������� 298 K 

��&,? d ��&,? d �!�� � �!�� � 

N1—C3 1,512(3) C1—C3 1,505(4) C3N1C4 113,01(19) N1C3C1 112,1(2) 
N1—C4 1,495(3) C2—C4 1,512(4) C3N1C5 110,6(2) C3C1O1 108,1(2) 
N1—C5 1,494(3) O1—H1 0,85 C4N1C5 110,8(2) C1O1H1A 104,9 
N1—H1 0,88 O2—H2 0,85 C3N1H1 107 N1C2C4 111,8(2) 
O1—C1 1,422(3) — — C4N1H1 109 C4C2O2 111,7(2) 
O2—C2 1,412(3) — — C5N1H1 110 C2O2H2A 108,1 
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�	�. 1. 
�#���� � ������ !��"��#��"�����#� N-��#��$�"(2-!�����"�%#��)������& � ��,���"���9 <�"#� 
%�����#����9 &<�9�� (100 K). �#���, �$�,��<����� $/���9 A, �$��,����� �, $�,���= �������&�� "��- 
                                                               ��#��� –x+1, –y, –z+1 � –x, –y, –z 
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���� /"#�������� ���"#����<�"��& "#�/�#/�� !��"��#��"�����#� ��#��$�"(2-!�����"�-
%#��)������& (HOCH2CH2)2HN+Me[SiF6]2–. `#� "��? �������� �, ����/�#�� !������,� (1,1-
���#��-5-��#��)���,�"���#���� (N 
 Si)F2Si(OCH2CH2)2NH [ 4 ] �� ���I��� ����#�������-
����. ; ���?��9@�� ���,���"?, <#� '+�� ��!�� �$��,/�#"& ��� �,������9"#��� ��#��$�"(2-
!�����"�%#��)����� " H2SiF6. 
�� �,��"#��, ����� (;) �$��,/6# " H2SiF6 !��"��#��"�����#� 
"�"#��� 2:1 — B2 �H2SiF6 [ 5, 6 ]. ��/����#��?��, <#� '+�� #��I� &��&�#"& �������"�� "�"#��� 
2:1 — 2(����2��2)2N+���3 �[SiF6]2–.  

�, "#�/�#/� $���� ��/= ��"&#��� ��!���<�"��= ���������= !��"��#��"�����#�� ��& "���-
����& " '+�� �� ��$���� <�#���, "����I�G�� ����,��&���� ��#���� — MeN+H3 [ 7 ], 
(Me2CH)2N+H2 [ 8 ], (CH2)2N+H2 [ 9 ] � ��/,��&���9 ��#��� H2N+(CH2CH2)2N+H2 [ 10 ].  

��#���� ���#!����"��9 ��������� ���"#���� '+�� �,/<��� ��� 100 � 298 K.  
E�� 100 K � ��,���"���9 <�"#� &<�9�� '+�� ��=��&#"& ��� ��������� ������ [SiF6]2–  

� ��� "��#��#"#�/6G�= ���������= ��#���� (����2��2)2�N+��3 ("�. ��". 1). ; %#�9 ����-
������� '+�� ����� [SiF6]2– — �"��I����9 ��#�%��, � #�<��� #�#��!����?��& $���������  
" ������� "����#��<���� ��"���?���� � %���#�����?���� "�&,&�� Si—F. E�� %#�� �������-
��& ����� ��/= ��"���?��= "�&,�9 Si—F (1,698(2) Å) $��?@� <�#���= ������� ���������= %�-
��#�����?��= "�&,�9 Si—F (1,689(2) � 1,671(2) Å). 

��� �#��� �#��� � ������ [SiF6]2– (��"���?��9 F1 � %���#�����?��9 F3) �$>������� ����-
������� "�&,&�� " !�����"��?���� !�/����� ��#���� — F1…H2 —O2 1,82 Å � F3…H1—O1 
1,85 Å. E�� %#�� =����#����� ��& ���������= "�&,�9 /!�� FHO $��,�� � ����9��� –171� 
("�. ��". 1).  


�#��� � '+�� �� "#�/�#/�� �����!�<�� ��#���/, "����I�G��/"& � �������-
���(#���#��)$���#� N,N�-$�"��#��(2-!�����"�%#��)������& [ 3 ]. ;����#��� /!�� � ����� 
"�&,�9 � ��"������ �#��<�6#"& �# ����������= ,��<���9 � '+�� ��"/G�"#�����, ����� "�&-
,�9 — �� "�#�� ���� ��!"#����, � �����#��� /!�� — �� 1—3�. 
�������������9 ����%�� �#�-
�� �,�#� � �$��= "����#��<�� �� "�&,����= � &<�9�� ��#����= (1 � 1�) (HOCH2CH2)2HN+CH3 
����"#���&�# "�$�9 #�#��%��, � ���@���= ��#���!� ��=��&#"& #�� �#��� /!������ � �#�� ����-
����. �#�� � � ����%��� N ��������� ��/#�? !�/�������� N(CH2CH2OH)2 � "�&,�� $��/�����-
������ "�&,&�� " ��/�& �#����� ��"������. E�� %#�� �����#��� /!�� �#��� �,�#� ��=��&#"&  
� �������= 107—112� ("�. #�$�. 1), <#� �$�<�� ��& #�#��%���<�"��= ����%����. ��I�#����� 
��""#�&��& � �����/��= ��#����� 1 � 1� ��������� � #�$�. 1. 

; /������� �����/� '+�� ��,��- � ��"���#������#/���9 ����������9 � %�����#����9 
&<�9�� ���"#���� ������ [SiF6]2– � ��#���� ��#��$�"(2-!�����"�%#��)������& �$��,/6# ���� 
,� "<�# ���������= "�&,�9 F…H—O. ��!��"�� ��/$���������� ������ [ 1 ] ����� [SiF6]2– ��-
����� �$��,/�# ���<��� ���������� "�&,� F…H—O " "��?��#���� � ���������������� ��-
���/���� ���� (42 "#�/�#/��). E���$��� ���������� "�&,� "� "���#��� � ���$������� ��- 
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	 � $ � � � �  3  

��'����	!���	� '�������)* 	 '��!����� ��"���"�)� ��#&�� "�# �-��#&������  
���	��-��	������ ���'�����, ����!	������� ����"�� M05-2X/6-311++G(d,p) 

��&,? �(r), � �Å–3 
2�(r), � �Å–5 E e(r), � �Å–3 V e(r), � �Å–3 EH…F, ����/���? 

F1…H1 0,145 2,119 –0,008 –0,133 12,8 
F1…H1N 0,247 3,547 –0,00001 –0,248 23,1 
F2…H1A 0,090 1,222 –0,009 –0,068   6,3 
F2…H4A 0,116 1,610 –0,011 –0,090   8,4 
F2…H3A 0,073 1,141 –0,009 –0,061   5,7 
F3…H2 0,227 3,484 –0,005 –0,233 21,7 

 

 

 

* ������ ��������� ��& ��,���"���9 <�"#� �������"� (#�<�<��& !�/��� Ci). 
 
"��#��� ��$�6���� ��"#�#�<�� �����. 
 �����!�<�"������ �������� �#��"&#"& "�&,�  
O—H…F � �������"�= " SiF4 [ 11 ], ������#�=���� [ 12 ], 2-����������$�����9 ��"��#�9 [ 13 ], 
N-���$��"���#��-N-������������ [ 14 ] � ���#����������9 ��<�����9 [ 15 ]. �<������, <#� 
��"��#��"#? !�����"��?��= !�/�� � %#�= �������"�= ,���#�� ��@�, <�� � "�/<�� ��#����  
� '+��. ������ !����#��<�"��� ������#�� �-"�&,�9 � "#�/�#/�� '+�� "���"#����� " ��@�-
������������ ��������� [ 11—15 ]. ��& �$>&"����& %#�!� ���� ��������� ����#���-
=���<�"��� ��"<�#� ("�. ��I�).  

; ��"���#������#/���9 ����������� (298 K) �$>�� %�����#����9 &<�9�� /���?@�� � 2 ��-
,� �� "�������6 " ��,��#������#/���9 �����������9. E�� %#�� � ������ [SiF6]2– %���#�����?-
��� �#��� �#��� "#����&#"& ��,/���&��<������ �� ��/� ��,���&� (/#�<������ "��#��@���� 
1:1). `#� %��������#�� ��,����#/ �������� !�/�������� ����/! ��"���?��9 ����� F—Si—F 
�������� �� 45�. 	������� ������#�� %���#�����?��= �#���� �#��� ��,��<�6#"& ��,��<�-
#��?��, � �"� ��,/���&��<����� �#��� �#��� /<�"#�/6# � �$��,������ ���������= "�&,�9. 
�<������, <#� �= ��,/���&��<����"#? ����# "#�#�<�"�/6 ������/. ����� "�&,�9 � �����#��� 
/!�� � ��"���#������#/���9 � ��,��#������#/���9 ����������� '+�� ��,��<�6#"& ��,��-
<�#��?�� ("�. #�$�. 2). 


���#���-=���<�"��� ��"<�#� ��������� " �"���?,������� �$�����-������&������!� 
�/��������� M05-2x � $�,�"��!� ��$��� 6-311++G(d,p) " ����G?6 ���!����� 
GAUSSIAN03W. E�������I��"#? ��#���,��������9 !����#��� � �����/�/ ����,��� ��"<�-
#�� ��#���� !�""����. ��& ������ ���&��& ���������= "�&,�9 �� ����� [SiF6]2– � ������ 
���<��"#� �-"�&,�9 �"���?,���� #�����!�<�"��9 �����, � �����= #����� ��#��� � �����/��=� 
�. _%9���� [ 16 ] (���!����� AIMALL [ 17 ]) � ������&������& "=���, ����� ������I����& `"-
����,�9, �����,�� � �����#�� (`��) [ 18 ].  

��!��"�� %#�9 "=��� %���!�& �-"�&,� (EH…F) �,����,���"��� " ����<���9 ���#��"#� ����-
#�<�"��9 %���!�� � ���#�<�"��9 #�<�� (
	) (3,–1). EH…F = 627,5095 �(–1/2V e(r)), ����/���?. 	�-
����!�<�"��� =����#���"#��� ���������= "�&,�9 ��������� � #�$�. 3.  


���<�"#������ =����#���"#��� ���<��"#� �-"�&,�9 � '+��, �"�������� �� ������ ��,-
��#������#/���9 �����������, ��""<�#��� ����#���-=���<�"��� ��#����. ; ���"#���� 
'+�� ������ � ��#���� ,� "<�# ���!�= ���������= "�&,�9 � ��I�����/�&���= ���#��#�� 
�$��,/6# #��=�����9 �����", ����#���-=���<�"��9 ��"<�# #���9 "#�/�#/�� #��$/�# �������-
<�"��= !����<��= /"����9, ��%#��/ ��������� ������ �#���?��= "�&,�9 ,�#�/���#��?��. ��& 
$���� ��!�&���!� ���"���& �"���?,����� /���G����& �����?, ���6<�6G�& ���� ����� [SiF6]2– 
� ��� "����#��<��= ��#����.  

�$G�9 ��� �����?��!� �-"�&,����!� ��#���-�������!� �������"� ����"#����� �� ��". 2. 
��&,� Si—F �� �"�= ��"<�#��= �������"�= �������, <�� � ���"#����, �� 0,02 Å � ���?��/6#"&  
� ��#������ 1,690—1,724 Å. E�� %#�� ��,��<�& ��I�/ ��"���?���� � %���#�����?���� �#���- 
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�	�. 2. �$G�9 ��� ��#���-�������!� �-"�&,����!� 
�������"�, ��""<�#����!� ��#���� M05-2X/6-311+ 
+G(d,p). �$�,��<���& /��,��� #��?�� ��& ��,���"�-
��9 <�"#� �������"� (#�<�<��& !�/��� Ci). �$�,��-
<��� #��?�� �#��� �, /<�"#�/6G�� � ��#���-
�������= �,������9"#��&=. ���,��� #��I� ���$�- 
      ��� ����#��� ��I�#����� ��""#�&��& H…F, Å 

 
�� F ��"#�!�6# 0,03 Å, <#� =���@� "�!��"/�#"& 
" %�"�������#��. ��""<�#����� ��I�#����� 
��""#�&��& H…F "���"#����� " %�"�������-
#��?���� ("�. ��". 2). ^���"#������ ,���#��� 
��,��<��� ��I�/ %#��� ����<����� &��&�#"& 
�$��,������ �#���� H1N "�&,� " �#���� F1, 
<�!� �� ��$�6���#"& � ���"#���� '+��. ��"/-
��� 2 ��,���&�# ��������I�#?, <#� <�"�� �,��-
����9"#��9 H…F ��"#�#�<�� ������. ��9"#��-
#��?��, �� ������ #�����!�<�"��!� �����,� 
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	 (3,–1), "��#��#"#�/6G�=, "�!��"�� #����� ��#��� � �����/��=�, ��I�#��-
��� �,������9"#��&� H…F. ;���<��� %���#�����9 ���#��"#� (�(r)), �� �����"���� (
2�(r)), 
���#��"#� �����?��9 %���!�� (E e(r)) � ���#��"#� ��#������?��9 %���!�� (V(r)) � ��""<�#����= 

	 (3,–1) ����"#������ � #�$�. 3. ;"� 
	 (3,–1) �,������9"#��9 H…F =����#���,/6#"& ����-
I�#��?���� ����<����� 
2�(r) � �#����#��?���� ,��<���&�� E e(r), <#� ��,���&�# �= �=����-
#���,���#? ��� ��I�#����� �,������9"#��& �����I/#�<��!� #���.  

E��<��"#? ���������= "�&,�9 � ��""<�#����� �������"� '+�� "/G�"#����� � ���?��/�# 
� ��#������ 6,3—23,1 ����/���?. 
�� � �I�����"?, "�&,� C—H…F ,���#�� "��$��, <��  
N—H…F � O—H…F. ������ �= "����/���9 ����� � ���<��"#? ��#���-�������!� "�&,�����& 
��"?�� ,��<�#���� � "�"#���&�# �������� #��#? �# "/������9 %���!�� �-"�&,�9. E� ���#!���-
������������� ������ � ���"#���� '+�� "�&,? N—H…F �#"/#"#�/�#, � ���"#� ��� �����,�-
���� ���<��& "�&,? O—H…F " "�"����� ��#�����. �����, ����<�� EH…F ��,���&�# "����#? ��-
���, <#� ���<���9 #���!� ���<��!� ��#���-�������!� "�&,�����& � ���"#���� &��&6#"& �� 
#��?�� ���<��� �-"�&,� " !�/����� OH � NH, � "�����, �������#����� "�&,������ " /<�"#��� 
�#���� �������� ��#�������= !�/��.  

_��!����& �������#��?���/ "�&,�����6 ,� "<�# �,������9"#��9 C—H…F !����#��<�"��� 
������#�� "�&,�9 O—H…F � ���"#����<�"��9 "#�/�#/�� '+�� � � �������"�= [SiF6]2– " ��#�-
����� � ���$������� ��"��#��� "���"#�����, ��"��#�& �� ���?@/6 ��"��#��"#? !����-
�"��?��= �#���� �������� � ��#���� $�"��#��(2-!�����"�%#��)������& [ 3 ]. 

 
��#��� ����I�6# $��!������"#? ��""�9"���/ ����/ �/������#��?��= �""��������9 

(!���#� 09-03-00669 � 07-03-01018) ,� �����"��/6 ������I�/. 
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