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������� ��������� � ������ !�"�#�! ��� ����$ ��%�!��& 1-!�"�%-4-�!�#���%��- 
2-"����. 
��'"�%% ����(� ��%�!��&� !���)%����$, �'�!!�"����')�* ��'"+ *��$)� '�-
#����" 3 ������'�!�� !�%�)�%�. � )��'"�%%� )%/����� '��#������ ��0�#�"'* � ��#� 
�%�')�0 ��#���#��-'�*�����0 #�!���� �� '��" ����!�#�$'"��$ N—H…S "���. ����* 
!�#�&�)�6�* �!��" ��"��'����-��%"�/ �)��')� � �"%���� �" ����'"��$ ����� ��'6��"-
��$ &��!�, 0���)"������"'* !��+9�$ �%�"��'"+/, �� ��%�� ������!� ��#���#��!� 
'�*�*!�, �������"'* � )���'"�� �������"�%+��$ ���!�'� ) �'�����!� "��)%����!� ��-
%�!��&�. 
 
� % & � ' � ( '  ) % � � �: !�"�!���%, ��%�!��&��!, ��#���#��� '�*��. 

 
;������#��� �!�#���%� *�%*/"'* �����! )%�''�! (�"���6�)%���')�0 '��#�����$, )�"�-

��! '��$'"����� ��"�(�'"�!����* [ 1 ], ��"���)"����%+��* [ 2 ] � ��"����"���$��* [ 3 ] �)"��-
��'"+. ���#� <"�(� )%�''� '��#�����$ �'���� !�'"� ����!��" 1-!�"�%-4-�!�#���%��-2-"��� 
(����*"�� '�)��>���� ���	, "�����%+��� �������� !�"�!���%) (1), )�"���$ �'%�#'"��� ��-
�������$ ��"�"�����#��$ �)"����'"� *�%*�"'* #�$'"��/>�$ �'����$ 6�%�(� �*#� !�#�6��-
')�0 �������"�� [ 4—7 ]. 

 

1 
 

����'"��, �"� �� ����!�"�� ���%�(���')�$ �)"����'"� )��'"�%%���')�0 %�)��'"�����0 
'��#'"� '�>�'"������ �%�*��� �)������" ��%�!��&��!, � ��! '��#�"�%+'"���", � "�! ��'%�,  
� ��9� ���#�#�>�* ���%�)�6�* [ 8 ]. 
 ��'"�*>�!� !�!��"� ����'"�� "�%+)� �#�� )��'"�%%�-
��')�* !�#�&�)�6�* 1-!�"�%-4-�!�#���%��-2-"���� — "��)%����* (P-1, Z � = 2), )�"���* ����� 
��%� ������� !�"�#�! ��� ��� )�!��"��$ "�!����"��� #��!* )�%%�)"���!� ��"���� ������-
'�!� #��( �" #��(� [ 9, 10 ]. 

� #����$ ���%�)�6�� !� ���#'"��%*�! !���)%����/ !�#�&�)�6�/ ���	 (P21/c, Z � = 3), 
�����������/ ��!� �������. ��� !�#�&�)�6�� ���#'"��%*/" '���$ ��"���'��$ ���!�� ��-
%�!��&��, ���%���/>�0'* ��'%�! ������'�!�0 !�%�)�% � )��'"�%%�. 
��'"�%%���6�* '��#�-
����$ ' Z � > 1 ���*#� ' ��%�!��&��!�! ���#'"��%*�" '���$ �)"��%+��/ "�!� ��(�����')�$ 
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)��'"�%%�0�!�� [ 11—18 ], ��<"�!� ���%�)�6�* ��'�*>��� ��#�����!� ���%��� )��'"�%%���-
')�$ '"��)"��� )%/����(� '��#�����* 1 � #��0 !�#�&�)�6�*0 � '��������. � �*#� '%����� 
�)%/����� �#���%��"�%+��$� !�%�)�%� � *��$)� '�*���� ' ���%���6��$ ��%�� ������0 ��#�-
��#��0 '�*��$, �"� #�'"�(��"'* �� '��" ����(��9� � ���)��)� �� '�������/ ' ��%�!��&�!  
' !��+9�! Z � [ 12 ]. ;��#'"��%*%� ��"���' �������"+, ��')�%+)� ���!���!� "�)�* '�"��6�*  
) #��! !�#�&�)�6�*! !�"�!���%�. 
��'"�%%� ����0 ��%�!��&�� ������� !�"�#�! !���)��-
'"�%+��(� ��� ��� )�!��"��$ � ���)�$ "�!����"��� (293 � 150 K '��"��"'"�����), )��'"�%%�-
��6�* )%/����(� '��#�����* 1 � ���%����0 �'%���*0 ������� !�"�#�! ����9)���(� ���.  

�
�*������ 	 	+ ���*-�
�	
 


%/����$ "��� 1 ��%���� ��!� ��� ����")� '��"��� '���'�#����>�(� �������#��(� "��-
������(� �*#� �� �'���� )�!&��� � �'%���*0 )�"�%��� BF3 �Et2O ' �'��%+�������! � )���'"�� 
"��%���/>�(� �(��"� 1-!�"�%-2-!��)��"��!�#���%� — SH-"��"�!��� "���� 1. ;� #����! 0��-
!�"�-!�''-'��)"��!�"��� ��0�# 6�%���(� ���#�)"� �)���%'* ��'+!� ����%�), ��� <"�! �'���-
��* &��)6�* ��'%� ���������* ��'"����"�%* ('!�'+ 0%���'"�$ !�"�%��—<&��, 5:1) ���#'"��-
%*%� '���$ ��'6��"��� )��'"�%%� '� '%�#���!� )�%���'"��!� )��'"�%%�� ��%"�(� 6��"�. ��! 
�#�%�'+ �"����"+ ���(�#��� #%* ��� )�) ��'6��"��$, "�) � ��%"�$ !���)��'"�%%�. 

�''%�#������ �#��(� �� ��'6��"��0 )��'"�%%�� !�"�#�! ��� ��)���%�, �"� �� ���#'"��-
%*�" ����'"��/ "��)%����/ !�#�&�)�6�/ 1-!�"�%-4-�!�#���%��-2-"����, ���'����/ ����� 
(#�%�� !� ��#�! ������"+ �� 1�). �����#��, #����� '��#������ ���#'"��%*�" '���$ ���#�)" 
"��"�!����(� ������>���* ���(��"� — 1-!�"�%-2-!��)��"��!�#���%�. 

 

                                            

�0�!� 1

 
 

	���-"��%+��/ "��"�!���/ ���	 �����%� ����� � �*#� ����" ' ����%������! !�"�#�� 
)���"���$ 0�!�� [ 19, 20 ]. �����6� � <���(�� "�����$ � "��%+��$ &��! ��%� �6����� � ��!)�0 
"����� &��)6����%� �%�"��'"� (�3LYP, ����'��$ ����� LANL2DZ) [ 19 ] � ��2 [ 20 ] � '�'"�-
��%� 21,6 � 16,8 ))�%/!�%+ '��"��"'"�����. ������'�!�� W�� �''%�#�����* � ��'"���� "�)�� 
��)�����/" �����"�%+�� �ó%+9�/ '"���%+��'"+ "�����$ &��!�, )�"���* �6������"'*  
� 21,7 ))�%/!�%+ [ 21 ]. �����#��, <"�! ��'"�*"�%+'"��! � ��X*'�*�"'* )��'"�%%���6�* '��#�-
����* �')%/��"�%+�� � ��#� NH-"��"�!���.  

� %�"���"����0 #����0 � )��'"�%%���')�$ '"��)"��� ���	 � "��)%����$ !�#�&�)�6�� 
�!�/"'* ��)�"���� ������"���*. ������� ������! ' '���"���!� [ 9 ] ��%� �''%�#����� �%�#��-
*�"����� )��'"�%%�, ��%������� )��'"�%%���6��$ �� <"���%�. ���'%�#'"��� ��!�� ' '���"�-
��!� [ 10 ] ���#'"���%� ����%+"�"� ��� "���� 1, ��%������(� )��'"�%%���6��$ �� '!�'� �6�-
"��—��"��%�$��$ <&��, )��'"�%%� ��%� ���'��� )�) ��'6��"���. � ����0 '%���*0 ���+ �#�" 
�� �#��$ � "�$ �� "��)%����$ )��'"�%%���')�$ !�#�&�)�6��, � )�"���$ "��� 1 ���#'"��%�� 
#��!* ������'�!�!� !�%�)�%�!�. ����%+9�* �����6� !��#� #��!* <)'����!��"�!� ��)%/��-
�"'* � '��'��� ��*�%���* � �"������* ��#���#��0 �"�!��: "�), � ����"� [ 9 ] !�"�%+��� �"�!� 
��#���#� ��#��� )�) %�)�%��������� � �#��! ��%������, � "� ���!* )�) ��"��� ����"� [ 10 ] 
�"���*%� �0 )�) �������*#������� �� #��! ��%�����*! ' ����*"��'"+/ 0,47 � 0,53 '��"��"'"-
�����.  

�� '��%� 6�%�'��������! �����'"� '��'"������ ���"(���'"��)"����� �''%�#������ ��'-
6��"��(� )��'"�%%� ��� #��0 "�!����"���0 — )�!��"��$ (293 K) � ���)�$ (150 K) � '���'"�-
��"+ ��%������� #����� )�) #��( ' #��(�!, "�) � ' %�"���"����!� #����!�. 

��� ��%"�(� )��'"�%%� ��)���%, �"� �� ���#'"��%*�" '���$ #��(�/, � �!���� !���)%��-
��/ !�#�&�)�6�/ ���	 (1b), �'�!!�"����')�* ��'"+ *��$)� )�"���(� '�#����" "�� ������-
'�!�� !�%�)�%�. ���%�(���� ��''!�"�����!� ��9�, #%* ��(� ��!� �����#��� <)'����!��"� 
��� ���%����$ "�!����"��� (293 � 150 K). 
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"��. 1. ��!�� !�%�)�% � � � '�-
�#�����* 1 � )��'"�%%�0 "��)%��-
��(� ��%�!��&� (	); #�!�� !�%�-
)�% � � )��'"�%%� !���)%����(�  
                 ��%�!��&� (�) 

 
��"���'��, �"� ��� ����-

0�#� �" )�!��"��$ "�!����"�-
�� ) ���������$ #%* )��'"�%-
%� !���)%����(� ��%�!��&� 
���%/#��"'* ��)�"���� �!��+-
9���� �'�0 "��0 ����!�"��� 
*��$)� (a, b, c), � "� ���!* )�) 

)��'"�%% "��)%����$ !�#�&�)�6�� ���"�������" �����"������ "�!����"����� '��"�� — �� 
&��� �!��+9���* ����!�"��� a � c ����'0�#�" ��)�"���� ���%������ ����!�"�� b ('!. <)'��-
��!��"�%+��/ ��'"+). 

�%* )��'"�%%�� ����0 !�#�&�)�6�$ ��� )�!��"��$ "�!����"��� ��%� ��&�)'������� ��-
�����*#������'"+ �"�!�� ��#���#� !�"�%+��0 (���� #%* �'�0 ������'�!�0 !�%�)�% �� #��! 
��%�����*! ' �����$ ����*"��'"+/. �������*#������'"+ �'"��"'* ��� ����0�#� ) ���������$ 
"�!����"��� #%* "��)%����(� )��'"�%%� (� ����0 ������'�!�0 !�%�)�%�0), � "� ���!* )�)  
� !���)%����! )��'"�%%� ��� ���)�$ "�!����"��� �"�!� ��#���#� ��*�%��� ��!� � �"������ 
)�) %�)�%��������� � �#��! ��%������ (�� �'�0 "��0 ������'�!�0 !�%�)�%�0). 


�) ��� )�!��"��$, "�) � ��� ���)�$ "�!����"��� ��!� �� ���������� ��)�)�0 ���%���$  
� �'�����0 (��!�"����')�0 ����!�"��0 ������'�!�0 !�%�)�%. 


�) ����'"��, ��%�!��& ' �ó%+9�! )�%���'"��! ������'�!�0 !�%�)�% ������ ���#'"��-
%*�" '���$ !���� �'"�$����/ !�#�&�)�6�/, ����%+"�" ���(��9��'"� '%�9)�! ��'"�� ��'"�-
>�(� )��'"�%%���')�(� *#��� [ 12 ], #%* )�"���$ 0���)"���� !��+9�* �%�"��'"+, �� � "� �� 
���!* ��%�� ������� ��#���#��� '�*��. ��$'"��"�%+��, ��!� ��&�)'������� !��+9�* �%�"-
��'"+ ��%"�$ !�#�&�)�6�� � '�������� ' ��'6��"��$ ('!. <)'����!��"�%+��/ ��'"+). 

��''!�"��! ��#����� !�"�� � ����!�"�� ��#���#��0 '�*��$. � )��'"�%%�0 ����0 !�#�-
&�)�6�$ !�%�)�%� ���	 ��0�#*"'* � ��#� ��#���#��-'�*�����0 #�!���� �� '��" N—H…S 
����!�#�$'"��$, ��� <"�! ���%���� ����!��� ��'��%������ ����!�#�$'"��/>�0 !�%�)�%. 	�), 
� !���)%����! )��'"�%%� #�!��� �%�')�� (!�"�� #�!���� �—A � B—C), � "� ���!* )�) � #�-
!��� "��)%����(� )��'"�%%� ��'��%������ !�%�)�% �%��)� ) ������#�)�%*���!� (#�<#��%+-
��$ �(�% 76�) (��'. 1). 

;%�')�* )��&��!�6�* #�!���, �����#��, '��"��"'"���" ���'"�/ �b; �"�!� '��� �� ����-
!�#�$'"��� ' ��#���#�! �!���(�����, � "� ���!* )�) ���)"���')� ������#�)�%*���� ��'��-
%������ !�%�)�% '��"��"'"���" ���'"�/ �"�!� '��� � ��#���#��$ '�*�� ����"�%+/ ' '�>�'"-
����� p-0���)"���! [ 10 ]. 

���%�(����* )��"��� ���%/#��"'* #%* '���� 0���9� ��������0 )�!�%�)'�� $�#� ' ���-
%����!� "���!�#�!� [ 22 ], #%* )�"���0 "�)�� �"!����� #�� ���!����� �����"�6�� !�%�)�% 
$�#� � "���!�#� — ����%%�%+��* � ������#�)�%*���*, �'"����/>��'* ' �����$ ����*"��'"+/. 

��'"�%%� ���	 ' $�#�! ��%����� �� ��%�, �#��)� �''%�#�����* ��'"����� !�"�#�! �
 
'��)"��')���� ��)���%�, �"� "��� 1 �������" )�!�%�)'� ����0 "���� — �%�')�$ � ������#�-
)�%*���$. ��"��� [ 22 ] ��#*" ������� ���%���6�� "�$ �%� ���$ ����!��$ �����"�6�� !�%�)�% 
� ���'"�� #��0 �����0 �� '�!!�"���, �� �%��)�0 �� <���(�� !�%�)�%*���0 ����"�%�$ ���	: 
�c�� �S-"��� � �c��-1 nS-"���. 

���!����, #%* ��#���#��-'�*�����0 #�!���� "���!�#�� "��� '�>�'"��/" #�� ���������-
*"��� )��&��!�6�� — �%�')�* � ������#�)�%*���*? �%* �"��"� �� <"�" �����' ��!� �����#�� 
���') �%���$9�0 '"��)"����0 ���%�(�� ���	 �� 
G�� [ 23 ], )�"���$ �����%�% ��������"+ 
10 '��#�����$ '� '"��)"����! &��(!��"�! �!�#���%��-2-"����, ���%���/>�0'* �����#�$ 
��!�'"�"�%* ��� N1, �3 %��� �4, ���#'"��%����0 � )��'"�%%�0 ��#���#��-'�*�����!� 6�)%���- 
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	 � � % � 6 �  1  

)	
	�
�
$ ��#�
�#�$� ��&�
� '� #	��$� "�� �
���	���� 1a � 1b '
� 150 � 293 K 

��''"�*��� N3—H3, Å ��''"�*��� H3…S2, Å ��''"�*��� N3…S2, Å �(�% �N3—H3…S2, (��#. 
��'"�%% 
293 K 150 K 293 K 150 K 293 K 150 K 293 K 150 K 

0,86(3) 0,83(2) 2,53(3) 2,54(2) 3,370(2) 3,338(2) 167(2) 163(2) 1a  
0,85(3) 0,84(2) 2,49(2) 2,45(2) 3,324(2) 3,277(2) 167(2) 166(1) 
0,84(2) 0,84(2) 2,44(2) 2,43(2) 3,277(4) 3,269(2) 174(2) 173(2) 
0,81(3) 0,83(2) 2,48(3) 2,46(2) 3,285(4) 3,282(2) 171(3) 171(2) 

1b 

0,82(3) 0,82(2) 2,47(3) 2,46(2) 3,283(4) 3,272(2) 172(2) 171(2) 
 
')�!� #�!���!� (��(�'"��6������ )�#� �� 
G��: DUYLIT, FAGNIK, FORIZT10, IJUBIY, ISI-
SAE, GIPGIZ, JUPLAH, MAJFIN, YOPTAY, ETOLUV). � '�!� )��'"�%%���')�0 '"��)"���0 
���%���/"'* �%�')�� 6��"��'�!!�"������ ��#���#��-'�*������ #�!��� (Z � = 1), � �#��! '%�-
��� (YOPTAY) �%�')�$ #�!�� ��������� #��!* ������'�!�!� !�%�)�%�!�, � "� ���!* )�)  
� )��'"�%%�0 GIPGIZ � ETOLUV ��'��%������ ����!�#�$'"��/>�0 !�%�)�% ���!���"����� 
!��#� ����%%�%+��! � ������#�)�%*���!. � )��'"�%%� ETOLUV ��"��� ������'�!�� !�%�-
)�%� ������/" "�� )��'"�%%�(��&���')� ������'�!�0 #�!��� (!�"�� #�!���� �—A, �—B, 
�—D, #�<#��%+��� �(%� !��#� �%�')�'"*!� !�%�)�% � '�'"��� #�!���� 27,17, 24,44, 26,31�). 
��!��� !�%�)�% � � � ��'��%����� �� �'� �"���(� ���*#)�, #�!�� !�%�)�% � � D '��"��"'"-
����� ��0�#�"'* � ��>�! ��%������. � )��'"�%%� GIPGIZ #�� ������'�!�� !�%�)�%� ������-
/" #�!��, � )�"���! #�<#��%+��$ �(�% !��#� �0 �%�')�'"*!� '�'"��%*�" 51�.  

	�)�! ������!, ����� �� 
G�� ��)���%, �"� ������$ #%* #�!��� "���!�#�� *�%*�"'* �%�-
')�* )��&��!�6�*, ".�. �!���� "�, )�"���* ���%����"'* � ����$ !���)%����$ !�#�&�)�6��. 
�)%/����� �� �#���%��"�%+��$� !�%�)�%� � *��$)� '�*����, )�) �����%�, ' ���%���6��$ ��-
�%�')�(� #�!��� (�� �')%/�����! '%�����, )�(#� �� ��'��%�(��"'* �� �'� �"���(� ���*#)�), ".�. 
��%�!��&��* ���� ���	, *�%*/>�*'* ���#!�"�! #����$ ���%�)�6��, ���#'"��%*�" '���$ 
�')%/����� #%* �*#� "���!�#�� — !�#�&�)�6�*, � )�"���$ #�!��� �%�')��, 0���)"������"'* 
�ó%+9�! ��'%�! ������'�!�0 !�%�)�%, ��! !�#�&�)�6�* ' ���%�')�!� #�!���!�. 

;���!�"�� ��#���#��0 '�*��$ �%��)� �� �'�0 #�'*"� '"��)"���0 � )�)�$-%��� ����'�!�-
'"� �0 �" #�<#��%+��(� �(%� !��#� !�%�)�%�!� �� ���%/#��"'*. 

� "� �� ���!* ���%�� ����!�"��� ��#���#��0 '�*��$ #%* #��0 ��%�!��&�� ���	 ��)�-
�����" ��%�� ������� ��#���#��� '�*�� � 1b ("��%. 1), "�)�! ������!, #%* "���� 1 �%�')�* 
)��&��!�6�* #�!���, ��-��#�!�!�, ��"�!�%+�� ' "��)� �����* ���%���6�� ��#���#��0 '�*��$. 
��"���'��, �"� ����!�"�� ��#���#��0 '�*��$, ��!������� ��� )�!��"��$ "�!����"���, �!�/" 
'�>�'"������ �"%���* #%* !�#�&�)�6�$ 1� (�#��"���� ' ���'����!� � ����"� [ 10 ]) � 1b,  
� "� ���!* )�) ��� ����0�#� ) ���������$ "�!����"��� #%* "��)%����(� ��%�!��&� ���%/#�-
�"'* '�>�'"������ �!��+9���� <"�0 ����!�"���, ��0�#*>�� �� ���#�%� �9��)� ��!�����* 
('!. "��%. 1). ;�� <"�! ����!�"�� �#��$ �� )��'"�%%�(��&���')� ������'�!�0 ��#���#��0 
'�*��$ )��'"�%%� 1a ���������/"'* ' "�)���!� #%* !�#�&�)�6�� 1b, � "� ���!* )�) ����!�"�� 
�"���$ '�*�� �'�-"�)� �'"�/"'* ��!�"�� �'%��%����!�. 

�%* )�%���'"�����$ �6��)� '�����"�%+��$ ������'"� ��#���#��0 '�*��$ � #�!��� �%�'-
)�! � ���%�')�! ��% �����#�� "���%�(���')�$ ���%�� &��)6�� ��'���#�%���* <%�)"�����$ 
�%�"��'"� [ 24 ], ��''"����%����$ �� #����! )���"���-0�!���')�0 ��'��"�� #%* ����0 )��-
&��!�6�$ (B3LYP, 6-31G(d,p). �%* ��'��"�� ��%� ��*"� (��!�"��* #�!���� �—B (1�) � �—C 
(1b), ��%������* �� ���%��� ���"(���'"��)"����0 <)'����!��"�� ��� )�!��"��$ "�!����"���. 

��"���')�� "��)� "��� (3, –1) � '��"��"'"��/>�� �! '�*����� ��"� ��%� %�)�%������� #%* 
����0 C = S…H—N ����!�#�$'"��$ )�) � '%���� �%�')�(�, "�) � � '%���� ���%�')�(� #�!���. 
���%�� �������$ "���%�(���')�0 0���)"���'"�) � <"�0 "��)�0 ��)���%, �"� �'� ��� ���������� 
�� "��� ��)��"�0 ���%���), �"� �����%*�" �6���"+ �0 <���(�/ � ��!)�0 ��#0�#� ��)�!"�—
b'������ ("��%. 2) [ 25 ].  
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�  
'� #	��$� ��	�����-�����
���� 
	��
��� 

��*�+ �(r),  
e �Bh–3 

	2�
r),  
e �Bh–5 –V (r), �". �#. Eint,  

))�%�!�%+–1 ��*�+ �(r), 
e �Bh–3 

	2�
r),  
e �Bh–5 –V (r), �". �# Eint,  

))�%�!�%+–1

;%�')�$ #�!�� 1b ���%�')�$ #�!�� 1a 
+0,0177 +0,0472 –0,0113 3,54 N3H3…S1 +0,0131 +0,0389 –0,0080 2,50 N3H3…S1 
+0,0164 +0,0458 –0,0104 3,27  +0,0155 +0,0433 –0,0097 3,03 

; � � ! � � � � � �. �(r) — <%�)"�����* �%�"��'"+; 	2�(r) — %��%�'��� ('�!!� '��'"�����0 �������$ 
!�"��6� �"���0 �������#��0); V(r) — �%�"��'"+ ��"��6��%+��$ <���(��; Eint — <���(�* ����!�#�$'"-
��*. 
 

��$'"��"�%+��, ��'��"��� #����� 0���9� )����%���/" ' ����!�"��!� ��#���#��0 '�*-
��$, ��%������!� !�"�#�! ��� — H…S ����!�#�$'"��* � �%�')�! #�!���, 0���)"�����/"'* 
��%+9�$ <���(��$, ��! � ���%�')�! #�!���. 

� )��'"�%%�0 ����0 !�#�&�)�6�$ ���%/#�/"'* #���%��"�%+��� !��!�%�)�%*���� ����-
!�#�$'"��* ' ���'"��! �"�!� '���. ;�� <"�! � )��'"�%%� 1a ������'�!�� !�%�)�%� A � B ��-
0�#*"'* � ���%�(����! )��'"�%%���')�! �)������� � ������/" !��!�%�)�%*���� ����!�#�$-
'"��* �#���)���(� "��� ' �%��)�!� ����!�"��!�, � "� ���!* )�) � )��'"�%%� 1b !�%�)�%� �, � 
� � ��0�#*"'* � ��')�%+)� �"%����! �)������� � �0 !��!�%�)�%*���� )��"�)"� �� *�%*/"'* 
���%�(����!�. 

	�), � )��'"�%%� 1� !��#� !�%�)�%�!� �, '�*�����!� �����6��$ "���'%*6�� �#�%+ �'� a 
(��'. 2), ���%/#�/"'* S2A…H5A )��"�)"�, ���%�(����� ����!�#�$'"��� ���%/#��"'* � #%* !�-
%�)�% �, '�*�����0 �����6��$ "���'%*6�� �#�%+ �'� b ('!. ��'. 2), ����!�"�� ����!�#�$'"��$ 
�����#��� � "��%. 3. 

� )��'"�%%� 1b "�)�� ���%/#�/"'* ����!�#�$'"��* �—H…S "���, �� ' ���'"��! #��(�(� 
�"�!� ��#���#� �!�#���%+��(� 6�)%� — H4 . b"� ����!�#�$'"��� ���%����"'* � ���� !�%�)�% 
B—C � � ���� C—A (����!�"�� �����#��� � "��%. 3). 

 

 
 

"��. 2. �—H…S ��#���#��� '�*�� � )��'"�%%� 1a: !��#� !�%�)�%�!� � �#�%+ �'� � (	), !��#� !�%�)�- 
                            %�!� � �#�%+ �'� b (�), ����!�"�� ����!�#�$'"��$ �����#��� � "��%. 3 
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)	
	�
�
$ �—H…S ��	���#
������ � �
���	��	� 1a � 1b  
'� #	��$� "�� *��'

��
���� '
� 150 K 

����!�#�$'"��� ��''"�*��� 
�—H, Å 

��''"�*��� 
H…S, Å 

��''"�*��� 
C…S, Å 

�(�%  
�—H…S, (��#. 

C5A—H5A…S2A 0,95(3) 2,83(3) 3,711(3) 154(2) 1a 
C5B—H5B…S2B 0,88(3) 2,84(3)  3,636(3) 151(2) 
C4B—H4B…S2C 0,98(2) 2,86(2) 3,748(2) 151(1) 1b 
C4C—H4C…S2A 0,93(2) 2,85(2) 3,716(2) 154(2) 

 
� ����")� ��#����"+ ��"�!�%+��� �'%���* #%* �'��#���* ���	 ����!�>�'"����� � ��-

#� ��%"�(� ��%�!��&� !� �''%�#���%� �(� )��'"�%%���6�/ � ���%����0 �'%���*0 ' ����%���-
���! !�"�#� ����9)���$ #�&��)"�!�"���. 
��'"�%%���6�* �� �6�"��� �����#�" ) ��������-
��/ �')%/��"�%+�� ��'6��"��(� �����6�. ;�� )��'"�%%���6�� "���� 1 �� '!�'� CH2Cl2—
#�<"�%���$ <&�� (".�. � �'%���*0, ����%������0 ) ���������%+��! '��"�"���')�!) ��!� ��-
%����� "�� &��)6��: ��'6��"��*, '%��� �)��9����* (�%�#��-*�"����*) � '%�#���� )�%���'"�� 
��%"�$ &��)6��, �'��#�/>�$'* ����0� )��'"�%%���6�����(� �/)'� (�� ���%�(����$ &��)6�� 
��% �"����� !���)%����$ )��'"�%% #%* ���). �''%�#�����* !�"�#�! ����9)���$ #�&��)"�-
!�"��� ��)���%�, �"� �� �'�0 "��0 '%���*0 ��>�'"�� �'��#��"'* ����!�>�'"����� � ��#� "��)-
%����$ !�#�&�)�6�� 1�, � ���!�'+ �"���(� ��%�!��&� '"�%+ �������"�%+��, �"� ��)�) �� ���-
*�%*�"'* �� #�&��)"�(��!!�0 (��c. 3).  

	�)�! ������!, ������� ��������� � �''%�#���� !�"�#�! ��� ����$ ��%�!��& !�"�!�-
��%�. ����* ��%"�* !�#�&�)�6�* � '�������� ' ����'"��$ ����� ��'6��"��$ 0���)"������"'* 
�ó%+9�! )�%���'"��! ������'�!�0 !�%�)�% � )��'"�%%� (Z� = 3), !��+9�$ �%�"��'"+/, �� ��-
%�� ������!� ��#���#��!� '�*�*!�, �������"'* � )���'"�� �������"�%+��$ ���!�'� ) �'���-
��!� "��)%����!� ��%�!��&�. 

/���
�	

�������0 3���� 

� ����"� �'��%+����%� 2-5'!��6$�-1-5'$�%�5���7�% (98 %) &��!� Acros Organics 
(�}�). ����)��'"�%%� 1-!�"�%-4-�!�#���%��-2-"���� 1 #%* ��� ��%� ��%����� )��'"�%%�-
��6��$ �� '!�'� CH2Cl2—#�<"�%���$ <&��.  

�'�$8'��)$!9�$9!�(' �))%'������; )��'"�%%�� �����#��� �� #�&��)"�!�"�� Bruker  
 

SMART Apex II ((��&�"���$ !���0��!�"��, 
���K� 0,71073 Å). ;����#�� ��%�<!������')�$ 
���" ��(%�>���* �� ���(��!!� SADABS [ 26 ]. 
�"��)"��� ��'9�&������ ��*!�! !�"�#�! �� 
���(��!!� SHELXS [ 27 ]. ����#���#��� �"�!� 
�"������ � ���"�����!, � ��"�! � �����"�����! 
����%������ �� ���(��!!� SHELXL-97 [ 28 ]. 
�"�!� ��#���#� ��� �"�!� ���"� � )��"��$ '�*-
�� �� �'�0 ��"���0 <)'����!��"�0 ��%� ��*�%�-
�� �� �����'"��0 �*#�� I��+� � �"���*%�'+  
� ���"�����! ����%������. � <)'����!��"�0 
��� )�!��"��$ "�!����"��� �"�!� ��#���#� 
 

"��. 3. ;���9)���� #�&��)"�(��!!� ���	, '���� 
���0: "����"���')�* #%* !�#�&�)�6�� 1a, <)'����-
!��"�%+��* #%* �%�#��-*�"����$ &��)6�� (#�&��)-
"�(��!!� ��'6��"��$ � ��%"�$ &��)6�� �#��"��- 
           ��), "����"���')�* #%* !�#�&�)�6�� 1b 
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+�����& '
��
#
��& "�� � '	
	�
�
$ �����
��& ��
����
 1� � 1b 

;���!�"� 1a 1b 

���" G�'6��"��� ��%"�� 
����"�' ;%�'"��� ;%�'"��� 
M, (/!�%+ 114,17 
	�!����"����� �'%���* <)'����- 

!��"�, K 
293 150 293 150 

���(���* 	��)%����* ����)%����* 
;��'"���'"�����* (����� P-1 P21/c 
Z 4 12 
Z � 2 3 
;���!�"�� *��$)� 
a, Å 
b, Å 
c, Å 
�, (��#. 

, (��#. 
�, (��#. 

 
7,054(3) 
7,327(3) 

11,568(5) 
99,678(4) 
106,885(4) 
93,200(4) 

 
6,929(4) 
7,361(4) 

11,355(6) 
80,917(5) 
73,122(5) 
86,673(5) 

 
6,608(5) 

14,620(5) 
17,896(5) 

 
96,661(5) 

 
6,566(3) 

14,542(6) 
17,741(7) 

 
96,463(5) 

V, Å3 560,5(4) 547,2(5) 1717,2(15) 1683,4(12) 
F (000) 240 720 
d���, (/'!3 1,353 1,386 1,325 1,351 
�, !!–1 0,443 0,454 0,434 0,443 
�max, (��#. 27 28 27 28 
��!����� �"������$ 4690 8245 13785 19993 
\�'%� ������'�!�0 �"������$ 2405 

[Rint = 0,0339] 
2619 

[Rint = 0,0351] 
3713 

[Rint = 0,0642] 
4072 

[Rint = 0,0380] 
\�'%� �"������$ ' I > 2�(I ) 1818 2408 2225 3324 
\�'%� �"���*�!�0 ����!�"��� 152 202 226 262 
R1 (�� �"������*! ' I > 2�(I )) 0,0428 0,0270 0,0487 0,0330 
wR2 (�� �'�! �"������*!) 0,1073 0,0721 0,1233 0,0892 
�'"�"����� <)'"��!�!� <%�)"���- 

��$ �%�"��'"� �max / �min, e/Å–3 
0,241 / –0,224 0,269 / –0,266 0,255 / –0,209 0,369 / 0,053 

�����"��'"+ ��#(��)� 1,071 1,031 1,025 1,034 
CCDC 885733 885732 885731 885730 

 
!�"�%+��0 (���� ��%� ��#��� )�) �������*#������� �� #��! ��%�����*! � �"���*%�'+ ��� 
��!�>� AFIX 123. � ���)�"�!����"����0 <)'����!��"�0 �"�!� ��#���#� !�"�%+��0 (���� 
��%� ��*�%��� �� �����'"��0 �*#�� <%�)"�����$ �%�"��'"� � �"���*%�'+ � ���"�����! ���-
�%������, ��� <"�! #%* )��'"�%%� 1� ��*�%��� �� #�� ��%�����* #%* �"�!�� ��#���#� !�-
"�%+��$ (����� )�) � !�%�)�%� �, "�) � � !�%�)�%� � (��'�%����'"+ ��%�����$ 0,48:0,52 #%* 
!�%�)�%� � � 0,47:0,53 #%* !�%�)�%� �), � "� ���!* )�) � )��'"�%%� 1b !�"�%+��� �"�!� ��#�-
��#� ��*�%��� � �"���*%�'+ � ���"�����! ����%������ )�) %�)�%��������� � �#��! ��%���-
���. �'� ��'��"� �����#��� ' ��!�>+/ ���(��!! WinGX [ 29 ] � APEX2 [ 30 ]. ��'��)� ��-
��%���� ' ��!�>+/ ���(��!!� PLATON [ 31 ].  

�'%���* �����#���* ��� <)'����!��"�� � ����!�"�� �"������* '"��)"�� �����#���  
� "��%. 4. ������ ��� '"��)"�� 1a � 1b #����������� � 
�!���#�')�! ���)� '"��)"����0 
#����0, ��(�'"��6������ ��!��� �����#��� � "��%. 4. 
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����$���-<�5��')��' !�)�'$(. ��'��"� � ��!)�0 "����� &��)6����%� �%�"��'"� ��-
��%�*%� ' ��!�>+/ ��)�"� ���(��!! Gaussian-03 [ 32 ]. �'��%+����%� "��0����!�"����$ ��-
!����$ &��)6����% G�)� [ 33 ] � '���"���� ' )����%*6�����! &��)6����%�! ��—W�(�—
;���� [ 34 ] (B3LYP). ;��!��*%� '"��#��"��$ ����'��$ ����� 6-31G(d,p). �%* ��'��"�� ��%� 
��*"� (��!�"��*, ��%������* �� ��� <)'����!��"�� ��� )�!��"��$ "�!����"���. 	���%�(���-
')�$ ���%�� &��)6�� ��'���#�%���* <%�)"�����$ �%�"��'"� ����%��� � ��!)�0 "����� ��"�-
!� � !�%�)�%�0� [ 24 ] ' �'��%+�������! ���(��!!� AIM2000 [ 35 ]. 

��!�=���(' ��#!��$�8!�55( ��%� ��%����� �� ��"�!�"���')�! ���"(����')�! #�-
&��)"�!�"�� Bruker D8 Advance, �����#������! ���'"��)�$ Vario � %���$��! )���#���"��! 
#�"�)"���! Vantec. �'��%+������ CuK� ��%������, !���0��!�"����������� (��!������! ���-
(��"�! !���0��!�"���! ��0��'���, ����! ����"� ���"(����')�$ "���)� 40 )�, 40 !)�. b)'��-
��!��"� ����%���� ��� )�!��"��$ "�!����"��� � (��!�"��� G�<((—G���"��� ' �%�')�! ��-
���6�!. 

;������" ���#����"�%+�� ��!�%+��%� � '��!�%� �� '"�)%*���$ ��#%��)� � ����%���. ��-
&��)"�(��!!� ��(�'"������%� � #�������� �(%�� ��''�*��* 2� 7—45�, ��)��!��" 0,00816�, ���-
!* ������ '��)"�� � "��)� 0,2 ', ���>���� 15 �����"�� � !���"�.  

�%* ��'��"� "����"���')�0 #�&��)"�(��!! ��%� �'��%+������ #����� !���)��'"�%+��0 
<)'����!��"��, '�*"�0 ��� )�!��"��$ "�!����"���. 

 
����"� ����%���� ��� &����'���$ ��##���)� ��''�$')�(� &��#� &��#�!��"�%+��0 �'-

'%�#�����$ (����)" K 12-03-00898-�) � ���������)� �I (�
 K 14.740.11.1027). 
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