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������� ��� ����������� ������������ ��������� 3,7-�������-9-���-3,7-���!�"�#��-
��[3.3.1]�����-9,9-��������, ��$���%�&��� � ���'����#�� ������-������ � ��(�������-
��)�*� ���+���/����� �����)�*$ &��++ +�� �����$ �!���. ���������� 1 C8H16N2O2S 
���������!����� � +��������������0 &��++� Pnma � +���������� �;�0��: a = 11,0262(3), 
b = 14,4490(3), c = 6,1780(3) Å. 
 
� � ' # $ � ( $  � � � � �: ����&������������*0 �����!, 3,7-�������-9-���-3,7-���!�"�-
#����[3.3.1]�����-9,9-�������. 

 
A��;����)�*0 ������� � ����������� 3,7-���!�"�#����[3.3.1]��������&� ���� �*!���,  

� +����B �;����), +���������0 ��� �*����0 '�!����&�;����0 ���������)B D�����&� �+����� 
��0����� (����������;����0, ����)&���;����0 � �.�.) [ 1—3 ], ��-����*$, ��!��/����)B ��-
+��)!������ (��$ "�#����;����$ &�����#����� � ��;����� ���*$ +����������*$ ���+�����*$ 
��&����� � � �����!� ��+������������*$ ��$������� [ 4 ]. F ���������;����$ ���������$ 3,7-
���!�"�#����[3.3.1]������� ���"���� $���������0 � +���+�;�����)��0 �������� ���'����#�� 
������-������, ������ �������*� +���!����*�, ��+�����, �����/�%�� ����&��++�, +������B� 
���'����#�B ������-(���� [ 5, 6 ]. ����� ���� "*� ��!��"���� ����� +���;���� ���!������&� 
������ "�#����;����$ �!�����*$ &�����#�����, �����/�%�$ SO2-&��++� � 9-+���/���� —  
9-���-3,7-���!�"�#����[3.3.1]�����-9,9-��������� [ 7 ]. 

F ������%�� ���"%���� �!��&�B��� ��!��)���* ����&�������������&� �����!� 3,7-��-
�����-9-���-3,7-���!�"�#����[3.3.1]�����-9,9-�������� 1, +���������&� � #��)B ������������ 
������� SO2-'��&����� �� ���'����#�B �������*, �������#�B �����)�*$ !����������0 +�� 
�����$ N3 � N7, � ���/� ����* ���!�0 � �������*$ �&���. 

)��*$�!&$+���/+�0 #���/. �����! 3,7-�������-9-���-3,7-���!�"�#����[3.3.1]�����-9,9-
�������� 1 � �&� $������������� �+����* � ��"��� [ 7 ]. 

	$+�4$+���������+(� �+��!5 ��$6!+$+!0 1. G��#����*� ��������* C8H16N2O2S (� = 
= 204,29), a = 11,0262(3), b = 14,4490(3), c = 6,1780(3) Å, V = 984,26(6) Å3, +��������������� 
&��++� Pnma, Z = 4, d�*; = 1,379 &/��3, � = 0,300 ��–1, F(000) = 440. J��+���������)�*0 ��"�� 
14093 ����/���0 +���;�� �� ������'���������� Nonius KappaCCD +�� 100 K (�MoK�-�!��;�-
���, �max = 30,07�) � ������������� ��!����� 0,55�0,40�0,31 ��. ��� ���;����� +��������� 
(����������0 �;�0�� � +����������)��0 �"��"���� ����*$ ��+��)!������ +���� +��&���� 
Denzo-Scalepac [ 8 ]. ��������� ���D�'������ +���*� ������� � �����$ ���+����� +��&����  
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���. 1. T��������������� �������� � �+������ � ��������� 1 
 

SHELX-97 [ 9 ] � ��+��)!������� +��&������0 �"���;�� WinGX [ 10 ]. T�&��%���� �;���� +�-
��(�+���;���� +� +��&����� SADABS [ 11 ]. ����* �������� +���%��� � &�������;���� ���-
�;�����*� +���/���� � ���;���� � ��+��)!������� ������ ���!����� Uiso(�) = 1,2—1,5Ueq(�). 
����* C(4), H(4), S(1), C(1) � H(1) ��/�� �� +�������� ���������. T�� ���;����� ��+��)!���-
�� 1480 ��!������*$ ����/���0 (Rint = 0,0362). �$�������) ���;����� +� ���� ��!������*� 
����/����� wR2 = 0,0772 (R1 = 0,0315 +� 1307 ����/����� � (I � 2	(I )). S-'����� +� F2 ������-
���� 1,114. CIF-'�0�, �����/�%�0 +����B ��'����#�B +� ������������0 ���������, ��+���-
����� � CCDC +�� ������� 866957 (www.ccdc.cam.ac.uk/data_request/cif). 

�$��6!�� ���+����-8!&!#$��!8 ���#$���. ���;��* +� ������ '���#������ +�������� 
(DFT) "*�� �*+�����* � +���������� ������ B3LYP [ 12 ] � "�!����&� ��"��� 6-31+G(d,p). 
�+����!�#�� �������� �*+������ +� �+������0 ����� �������� [ 13 ]. F�� ���;��* �*+�����* 
� ��+��)!������� +����� +��&���� Gaussian-09 [ 14 ]. 

	$5��/���( ! !8 ����;6$+!$. T��������������� �������� � �+������ �������* 1 +���-
�������* �� ���. 1. ���������� 1 ����� ���'����#�B ������-������, ��� � "��)D������ �!-
�����*$ +���!����*$ 3,7-���!�"�#����[3.3.1]������ [ 15 ]. �����)�*� !���������� +�� �����$ 
N(1) � N(1�) ��$������ � (���������)��� +���/����. 

�����! ���� ���!�0 � �������*$ �&��� ����������&� ���������� +���!��, ;�� �������*0 
�&�� C(1)—S(1)—�(4) ����� ���)D�� !��;���� (95,71(7)�) +� ��������B � �&��� C(1)—S(1)—
�(4) � 4-�����������'����-1,1-�������� (100,08�) [ 16 ]. ���"$����� �������), ;�� ���!� 
N(1)—�(5) (1,4629(14)), S(1)—�(1) (1,7814(16)) � S(1)—�(4) (1,7735(15) Å) � ��������� 1 ����-
��� �� 0,01—0,02 Å, ;�� �����&�;�*� � +���������� �*D� ����#����;����� ���+���!������. 
��� ���������� 1 ��"�B������ ����)D���� ���� ���!�0 �(1)—�(2), �(1)—�(2�), �(4)—�(3), 
�(4)—�(3�) +� ��������B � �����&�;�*�� � 3,7-�������+���!����*$ 3,7-���!�"�#��-
��[3.3.1]������ [ 17, 18 ]. 
��������;����� ��������� ���"���!������� ���"*�� ��/���������-
�*�� ��������*�� ���!��� C—H�O, ����� �����*$ ��$������ � ���+�!��� �� 2,5—2,6 Å. 

���;��*, �*+������*� �� ������ B3LYP/6-31+G(d,p), +���!*��B�, ;�� � ���;�� �������-
��� 1 ���������� ��/�� ������� �(1) � �(4) �� 0,2 Å "��)D�, ;�� ��� 3,7-�������-3,7-���!�-
"�#����[3.3.1]������, � ��� ��������� ��!��;����)��� �����;���� ��������&� �&�� �(2)— 
 

N(1)—�(3) �� 1,5� ��� �������-
��� 1 (���. 2). ��&����� ����*� 
���, � ���������� �������*0 
 

���. 2. P�������� ������� 1 � 3,7-��-
�����-3,7-���!�"�#����[3.3.1]������  

+� ����*� ���;���� B3LYP/6-
31+G(d,p) 
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�&�� �(2)—N(1)—�(3) ���������� 113,33(9)� � 112,0(1)� ��� 3,7-�������-1,5-�������-3,7-
���!�"�#����[3.3.1]������ (LOHQAA), � ���������� ��/�� ������� �(1) � �(4) ����� 2,635  
� 2,452 Å ��������������, ;�� ��&�������� � ���;���*�� !��;������. 
 

��"��� �*+������ +�� '��������0 +�����/�� T��&����* '����������)�*$ ���������-
��0 T��!������ ��� 
��!��"���� ������� +���;���� $���;����$ ��%���� � ��!����� ���*$ 
����������
. 
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