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��������� ������������������� �������!"��� #���� ��!�$ ����%!����$ ����������-
��&����-2-���!, ����'����$ ! ���$��&��������( �����&�: &�'�!��", "��&"��'����� 
"�)������ � ��$���&����"*����+��%���&��"��. �������� �������!"���$ ���������( 
�&�/� ��� $��"�)��$ *����", �� �% '�����$ !�%&�0��$ ��"������&����$ �"� ��1 �"0-
���� �% ���������( ����'��� �����"��� ���)�� ������ ��"������&��", ���'�& '����� 
�% ��$ �����"���%�/��1 ! !��� �������$ �"*�&"��!, �!" — ! !��� �"*�&�'����$ ����-
��&��"��!. 
����"��� �1�� ���������( 1!�1/��1 �����"������)!"�"&� � &������"&� 
�"��!������1 �"%��'��( ������� (!��", "*���������, ��&����9��&"&��, ��&�������)-
9�����). 
����"��� �������!"���$ ���������( ��"+���%���/��1 �"� ��"���'����&� 
!��������&� �!1%1&� ���" N—H�O � O—H�O, �"� � !%"�&���(��!�1&� �—H�O-
���". 
 
DOI: 10.15372/JSC20170209 
 
� � ) * ' � + '  $ � � � �: ������������&����-2-���, �����"���'���"1 � &������1��"1 
��������", ������������������( "�"��%. 
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A�����������&����-2-��� [ 1 ] ������"!�1/� ��+�( !"0��( ��"�� ������*����'����$ ��-
�������(, �+�"�"/B�$ !�����( 9"�&"������'����( "���!����)/ [ 2—8 ]. � ��������� ���� 
��1!����) &���� �"���$ � ��&, '�� ����%!����� F���� �1�" �����+�� !�����"�) ! �"'���!� 
&����1����! �"�)*��!�$ �"�"��! [ 3 ], �������!��$ "��"�������! �1-"�������*������! [ 4 ], 
����+�����! &�����'������ ����%��" Eg5 [ 4 ] � ��. G��%��� ����������� "�"���� �"���$ ��-
�������( +��� ��&�'��� �"� F99����!��� �����!�!������� (���"��� �) ����"�"�� [ 7 ]. 

����!��& �����+�& ����'���1 �"��$ ���������( 1!�1���1 ��"�*�1 G��0������ [ 9 ], ��-
���"1 !���!�� +��" ���+����!"�" +���� �������1 �"%"�, �� �� ��$ ��� �� ���"���" �!��( %�"-
'�&����. ��������"&� �����1��� ���������&"/��1 ������� &���9��"*�� ��$����$ ������-
��! ��"�*�� � *��)/ ����'���1 �1�" �����$ ����%!����$ ����+��$ ������*����! [ 10—13 ]. 
���"�� �"���� �+ �������!"��� �����"���'����( � &������1���( ��������� ����!����!�/-
B�$ ���������( ! �����"���� ��&����'������� [ 12—18 ], $��1 F��� "����� 1!�1���1 !��)&" 
!"0��&, �"� �"� ��� �����)%�!"��� ����"��"����$ ��$����$ ��1 ��"�*�� G��0������ �&��� 
&���� �+�"%�!"��� ���0��"���$ ��������! [ 1 ]. �"���&��, ��� �����)%�!"��� ! ��"�*�� G��-
0������ !&���� ����F9��" ��$�����&����"����&��"��! [ 18, 19 ] �+�"%����1 ���� �% �!�$ ��� 
�+" ������%�&����$ ������������&����" (� � B), !�+�� &�0�� ������&� � �����)%�!"���& 
������������'����$ &�����! (�
, L��) � &�����! &"��-�������&����� ���+�!"� +��)#��� 
'���" F������&����! � %�"'����)���� &"#������ !��&���.  
                                                                 
©  ������!" M.�., 
��!��"��! �.G., ���!���! �.�., ����"��&�!" �.�., �"&���! �.�., 2017  
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��&� ����, ��1 ����&�����!, �&�/B�$ ! �!��& ����"!� ��� "��&&����'��$ "��&" ����-
���", &�0�� ��������0��) '����� !�%&�0��� ��"������&��" � ����������)�� � ��& '����� 
F�"����&����� 9��&�. � �!1%� � F��& +��� ���!����� ������������������� �������!"��� ��-
��� ����!����!�/B�$ ����%!����$ 1—6, ��%��)�"�� �������� ������"!���� ! �"���& ���+-
B����. ��%��)�"�� �������������������� �������!"��1 ���������( 1, 5, 6 +��� ���+����!"�� 
�"&� �"��� ! ��"�)� [ 19 ], ! �"���( ��"�)� �+��0�"/��1 ��!&����� � ��%��)�"�"&� �������!"��1 
��������� ���������( 2—4. 

�'�"/'��$"�#%"#��+0 �����3 �����"���! ���������( 2—4 ���!���� �" "!��&"��'����& 
'�����$���0��& ��9�"���&���� Enraf-Nonius CAD-4: ��"9���!�( &���$��&"���, �(CuK�) = 
= 1,54184 Å, ��&���"���" 293 K, �/2�-��"����!"���, �'�� �����B���1 F&����'����(. A"�"&��-
�� 1'���, ���"�� �"�#�9��!�� � ���'����1 �������� ���������( 2—4 ���!����� ! �"+�. 1. 
����������� �"�"&����! F��&���"���$ 1'��� � ����!"�����)�"1 �+�"+���" F������&���"�)-
��$ �"���$ !�������� � �����)%�!"���& �����"&&� MolEN [ 20 ] �" V�� DEC Alpha Station  
 

	 " + � � * "  1  

&
	
��
	' �	��

���� ���(������ 2—4 � ������# 	��
�����
	��
�	�'� )��$�	����
�� 

A"�"&��� 2 3 4 

W!��, �"+���� G��*!�����,  
���%&"��'����(  

9��&� 

G��*!�����,  
����)'"��� 

G��*!�����,  
���%&"��'����( 

9��&� 
G����� 9��&��" C20H21Cl2IN2O4S 

(C18H15Cl2JN2O3C2H6OS)
C20H18Cl2IN3O3 

(C18H15Cl2JN2O3C2H3N) 
C20H21Cl2N3O3 

�������1 ���������"1  	�������"1  ��&+�'���"1  
A�����"���!���"1 �����" P21/n P-1 P212121 
A"�"&���� F��&���"���( 1'�(��:  

a, b, c, Å;  �, �, �, ��"�. 
8,290(6), 17,042(5), 
16,52(1);  � 99,95(5) 

6,604(6), 12,680(6), 
13,971(7);  109,70(4),  

94,70(5), 95,10(5) 

6,3194(9), 15,751(7),
19,038(8) 

�+Z�&, Å3;  Z 2299(2);  4 1089(1);  2 1895(3);  4 
�������1���( !�� 583,25 546,17 422,30 
A�������) (!�'.), �/�&3 1,69 1,67 1,48 

�F99�*���� �����B���1, �, �&–1 141,9 140,4 33,2 
�min / �max 3,8 / 74,2 3,7 / 74,5 3,6 / 74,4 
Rint 0,0310 0,0286 0 

���'���!� ���"0���( � I  	 2
(I ) 2876 2390 1331 
\���� ���'�1�&�$ �"�"&����! 272 272 255 
����'"���)��� %�"'���1 9"���- 

��! �"�$���&���� 
R1 0,0757,  
wR2 0,2493 

R1 0,0846,  
wR2 0,2798 

R1 0,0562,  
wR2 0,1612 

A"�"&��� ^�"�" — — 0,37(4)* 
��&�� CCDC 1487776 1487778 1487777 

 
 

 

 * ��%&�0�� �"*�&�'����� �!�(����!"���. 
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200. ��������� �"�#�9��!"�� ��1&�& &�����& �� �����"&&� SIR [ 21 ]. ��������� ���'���� 
!�"'"�� ! �%�������&, %"��& ! "��%�������& ���+��0���� �� �����"&&� SHELX-97 [ 22 ] �% 
��&�����" �����"&& WinGX [ 23 ]. ���&� !������" &������ 2—4 (���&� "��&" �(4) ! �������-
�� 4) ��&�B��� ! ���&����'���� �"��'��"���� ����0���1 � !��/'��� ! ���'����� ! &����� 
��"�%����"�. ���& !������" H(4) ! ��������� 4 !�1!��� �% �"%������$ �1��! F���������( 
��������� � ��� !��"� ! ����������� "&������� �'���!"��1 � 9������!"���&� ��%�*�����-
&� � ��&���"�����&� �"�"&���"&� ! %"��/'����)��( ��"��� ���'����1. ��� ������� � "�"��% 
&�0&������1���$ !%"�&���(��!�( !�������� � ��&�B)/ �����"&&� PLATON [ 24 ] ! ����-
��"!����� "��%�������$ �����!�$ ����+"��( ��!��������$ "��&�! � !���1�����)/ 30 %.  

�����8���� � �� 	��������� 

� ��%��)�"�� �������������������� �������!"��1 !�1������), '�� ���������1 1—6 ���-
��"���%�/��1 ! !��� �%�&��" � (�&. �$�&� !�#�). ���������1 1—6 �&�/� ��� $��"�)��$ *��-
��": "��&� �(4), �(5) � �(6), ���9����"*�� ������$ ��1 �"0��( �% &������ ���!�����  
! �"+�. 2. 	��)�� ���������� 4 �����"���%����1 ! ����!���"�)��& !���, !�� ���"�)��� ���-
��"��� 1!�1/��1 ���)!"�"&� � !��/'"/� &������� �"��!������1. 	"�, �����"�� ���������1 1 
1!�1���1 ���)!"��& � ��&����9��&"&���& ����"!" 1:1, ���������1 2 — ���)!"��& � ��&����-
���)9������& ����"!" 1:1, ���������1 3 — ���)!"� � "*����������& �"�0� ����"!" 1:1, �����-
����1 5 — ���)!"� � ��&����9��&"&���& ����"!" 1:2, " ���������� 6 1!�1���1 ��&�����"��&, 
"��& ��������" &������� !��� �"$�����1 ! '"����& ����0���� �" ��� !������ ���1��". �+-
B�( !�� &������ ���������( 1—6 ���"%"� �" ���. 1 � 2. ��1 &������� "*���������" ! ���-
��"��� ���������1 3 �+�"��0��" �"%����1��'������) ��� �� �!�& ����0���1& � %"���������)/ 
0,58 � 0,42 ����!����!���� (�&. ���. 1, �). 

����� �!1%�( � !"������� ���� ! ������*���� &������ 1—6 ����"��!� ! ������"$ �#�+-
�� F������&���" (!�� ���&����'����� �"�"&���� �%�'����$ �������� �������� ��1 ����&���" 
! 
�&+���0���( +"%� �����"�������������$ �"���$ ��� ����!����!�/B�&� ��&��"&�  
! �"+�. 1 �� ������ deposit@ccdc.cam.ac.uk ��� http://www.ccdc.cam.ac.uk). ����!��� �"%��'�1 
! ���&����� &������ 1—6 �!1%"�� � �"%��*�( ! ���"$ ��!����" �!�$ 9����)��$ ����* &������ 
���������)�� �������� '�����$- ��� �1��"��&���� 9�"�&���" ������*���". 
��9��&"*�1 ������-
*���" !��$ &������, %" ����/'����& 2, $����	����: ��1 &������� 1 9�"�&��� N(1)C(2)N(3)C(6) 
������( ! ������"$ 0,011(4) Å, "��&� �(4) � �(5) ��������� �� ���� �" 0,298(5) � –0,495(5) Å 
����!����!����; ��1 &������� 3 9�"�&��� N(1)C(2)N(3)C(6) ������( ! ������"$ 0,001(8) Å, 
"��&� �(4) � �(5) ��������� �� ���� �" –0,288(9) � 0,517(8) Å ����!����!����; ��1 &������� 4 
9�"�&��� N(1)C(2)N(3)C(4) ������( ! ������"$ 0,017(5) Å, "��&� �(5) � �(6) ��������� �� ���� 
�" –0,446(6) � 0,312(6) Å ����!����!����; ��1 &������� 5 9�"�&��� N(1)C(2)N(3)C(4) ������(  
! ������"$ 0,038(3) Å, "��&� �(5) � �(6) ��������� �� ���� �" –0,525(3) � 0,201(3) Å ����!����-
!����; ��1 &������� 6 9�"�&��� N(1)C(2)N(3)C(4) ������( ! ������"$ 0,046(7) Å, "��&� �(5)  
 

	 " + � � * "  2  

�������	
*�� ��	
���'� *��
	�� � �������
� 1—6  


��9����"*�1  
$��"�)��$ *�����! �����-

����� 
C(4) C(5) C(6) 

A�����"�-
��!���"1 
�����" 

	��  
�����"��" 

	��������( ����  
H(5)C(5)C(6)H(6) 

1 S R S C2/c �"*�&"� –175,7 
2 R R R P21/n �"*�&"�      55,7 
3 S R S P-1 �"*�&"�  –172,0 
4 S R S P212121 
�����&��"�   174,6 
5 R R R P-1 �"*�&"�    –55,0 
6 S R S C2 
�����&��"�   178,7 
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"��. 1. }��&����1 &������ ���������( 1 (
), 2 (� ) � 3 (�) ! �����"��"$ 
 

� �(6) ��������� �� ���� �" 0,458(9) � –0,250(9) Å ����!����!����. � ����'�� �� !�#� ����'��-
�����$ &������, ������*��� &������� 2 �&��� ���9��&"*�/ �-�����	
: "��& �(5) �������� 
�� �������� ! ������"$ 0,065(7) Å �1��"��&���� 9�"�&���" N(1)C(2)N(3)C(4)C(6) �" –0,670(7) Å. 

~" �'�� ��"���'����$ !��������$ �!1%�( ���" N—H�O � O—H�O (�"�"&���� �&. 
! �"+�. 3) ! �����"��"$ ���������( 1—3 � 5, �����0"B�$ &������� "*���������", ��&����-
9��&"&��" ��� ��&�������)9�����", �+�"%�/��1 ����� &������ (1D ����"&������1��"1 
��������"), �� �"��"!����1 !%"�&���(��!�( ! �����"��� �"%��'"/��1. 	"�, ! �����"��"$ �����-
����( 2 � 3 ����� &������ �"����"�"/��1 !���) ��� 0
 �����"��", ���������1 1 — !���) ��� 
0b �����"��", " ���������1 5 — !���) ��� 0� �����"��". A�� F��& !� !��$ ��"%"���$ ���'"1$ %" 
�'�� !��������( �!1%� ���" N—H�O �����$���� �+�"%�!"��� ��&����$ 9�"�&����! &������, 
������� �"��� ������1/��1 &�0�� ��+�(, �+�"%�1 �����'��/ ���������. � �"'���!� ���/���"-
*�� �" ���. 3 ������"!��� !�� ����� &������ ���������1 5 ! �����"���. 

� �����"��"$ ���������( 4 � 6, ������� !��/'"/� &������� !��� ��� !��+B� �� �����0"� 
�"��!������1, %" �'�� ��"���'����$ !��������$ �!1%�( (�"�"&���� �&. ! �"+�. 3) �+�"%����1 
����!"1 ��������", ��� F��& ���� �"�"����)�� ��������� a0b �����"��". \�� �"�"���1 !%"�&�- 
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"��. 2. }��&����1 &������ ���������( 4 (
), 5 (� ) � 6 (�) ! �����"��"$ 
 

��(��!�( �—H�O-���" (�"�"&���� �&. ! �"+�. 3), �� ���, %" ����/'����& ��������� 5, �� 
���!��1� � �!1%�!"��/ ���� ��� ����! &�0�� ��+�(, " ��#) ��"+���%���/� ��������� �0� 
�&�/B�$�1 �+�"%�!"��(. � �����"��� 5 !%"�&���(��!�� �(66)—H(66)�O(4) (�"�"&���� 
�&. ! �"+�. 3) ���!���� � �!1%�!"��/ ���� � �+�"%�!"��/ ����! &������ !���) ��������� [110] 
�����"��". ��������� ��&����), '�� ! �����"��� F���� ���������1 ���" �% &������ ��&����-
9��&"&��" �!1%"�" � &�������( �"&��� !�B���!" ��#) ��"+�&� !%"�&���(��!�1&� C—H�O-
���" (�&. �"+�. 3), '��, ��-!���&�&�, � �+���"!��!"�� !�%&�0����) ��"����1 F��( &������� 
�"��!������1 �% �����"���'����( 9"%� (%" !��&1 F������&���" �"+�/�"���) �"����� �����-
��!����� �������)��$ ��9�����! �" 39,5 %, ���!����" ������*�1 �������!�����( �%&������$ 
���"0���(), ����" �"� !���"1 &������" ��&����9��&"&��" �&��� +���� ���)��/ &�0&�����-
�1���/ !��������/ �!1%) O(4)—H(4)�O(34) � &�������( !�B���!" (�&. ���. 3). 

����9;���� 

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

D—H�A D—H, Å H�A, Å D—A, Å DHA, ��"�. ����"*�� ��&&����� 
1 2 3 4 5 6 

���������� 1 
N(1)—H(1)�O(2) 0,86 1,99 2,844(5) 174,4 2–x, 1–y, 1–z 
N(3)—H(3)�O(34) 0,86 2,15 2,901(6) 145,7 x, 1+y, z 
O(4)—H(4)�O(2) 0,82 2,15 2,719(5) 126,8 x, –1+y, z 
O(4)—H(4)�Cl(1) 0,82 2,57 2,987(4) 113,1 — 
O(4)—H(4)�O(8) 0,82 2,60 3,050(5) 116,5 — 
C(5)—H(5)�Cl(2) 0,98 2,80 3,179(5) 103,9 — 
C(7)—H(7)�O(34) 0,98 2,47 3,295(7) 141,1 x, 1+y, z 
C(62)—H(62)�O(8) 0,93 2,51 3,429(6) 169,5 x, 1+y, z 
C(30)—H(303)�O(2) 0,96 2,50 3,444(6) 168,5 x, –1+y, z 

���������� 2 
N(1)—H(1)�O(2) 0,86 2,09 2,938(9) 167,4 1–x, –y, –z 
N(3)—H(3)�O(8) 0,86 2,34 3,066(8) 141,6 2–x, –y, –z 
O(4)—H(4)�O(30) 0,82 1,97 2,710(9) 149,5 1/2+x, 1/2–y, –1/2+z 
N(3)—H(3)�Cl(1) 0,86 2,65 3,059(7) 110,5 — 
O(4)—H(4)�Cl(1) 0,82 2,65 3,053(7) 112,2 — 
C(6)—H(6)�I(1) 0,98 2,79 3,340(8) 116,4 — 
C(6)—H(6)�O(4) 0,98 2,56 2,899(9) 100,3 — 
C(7)—H(7)�O(8) 0,98 2,45 3,052(9) 119,3 — 
C(7)—H(7)�O(2) 0,98 2,29 3,132(9) 143,7 2–x, –y, –z 

���������� 3 
N(1)—H(1)�O(2) 0,86 2,02 2,88(1) 176,6 –1–x, 1–y,–z 
O(4)—H(4)�O(2) 0,82 2,18 2,82(1) 134,5 1+x, y, z 
N(3)—H(3)�N(40ª) 0,86 2,31 3,07(2) 147,7 — 
O(4)—H(4)�Cl(1) 0,82 2,57 2,971(9) 111,5 — 
O(4)—H(4)�O(8) 0,82 2,43 2,94(1) 120,8 — 
C(5)—H(5)�Cl(2) 0,98 2,75 3,15(1) 105,0 — 
C(66)—H(66)�O(8) 0,93 2,39 3,31(1) 167,1 –1+x, y, z 

���������� 4 
N(1)—H(1)�N(4) 0,86 2,52 3,258(8) 145,1 ½+x, ½–y, 1–z 
N(3)—H(3)�O(4) 0,86 2,17 3,015(7) 168,1 ½+x, 3/2–y, 1–z 
O(4)—H(4)�O(2) 0,97 2,43 3,162(8) 131,9 –1+x, y, z 
C(5)—H(5)�Cl(1) 0,98 2,78 3,262(7) 110,8 — 
C(7)—H(7)�O(2) 0,98 2,45 3,342(8) 151,7 –1/2+x, 3/2–y, 1–z 

���������� 5 
N(1)—H(1)�O(2) 0,86 2,07 2,842(3) 149,4 2–x, –y,1–z 
N(3)—H(3)�O(6) 0,86 2,54 3,198(3) 134,0 x, y, –1+z 
N(3)—H(3)�Cl(1) 0,86 2,65 3,063(3) 110,7 — 
O(4)—H(4)�O(34) 0,82 1,98 2,685(5) 144,0 — 
C(7)—H(7)�O(8) 0,98 2,47 3,095(4) 121,7 — 
C(62)—H(62)�N(1) 0,93 2,49 2,826(3) 101,4 — 
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� � � � ' " � � �  � " + �.  3 
1 2 3 4 5 6 

C(43)—H(43)�O(6) 0,93 2,60 3,441(7) 151,5 x, 1+y, –1+z 
C(63)—H(63)�O(44) 0,93 2,59 3,492(6) 164,8 x, –1+y, 1+z 
C(66)—H(66)�O(4) 0,93 2,47 3,347(4) 156,9 1–x, 1–y, 1–z 

���������� 6 
N(1)—H(1)�O(2) 0,90 2,0836 2,974(9) 168,54 1–x, y, –z 
N(3)—H(3)�O(4) 0,87 2,3821 3,215(9) 160,06 3/2–x, 1/2+y, –z 
O(4)—H(4)�N(3) 0,82 2,4173 3,215(9) 164,54 3/2–x, –1/2+y, –z 
O(100)—H(101)�O(2)   1,2(1)  2,1(2) 2,99(2) 135(2) x, –1+y, z 
C(5)—H(5)�Cl(1) 0,98 2,7749 3,258(9) 111,04 — 
C(7)—H(7)�O(2) 0,98 2,2757 3,10(1) 141,12 3/2–x, –1/2+y, –z 
C(62)—H(62)�O(8) 0,93 2,5600 3,47(1) 164,32 x, 1+y, z 

 
 

 
 

"��. 3. ����� &������ ���������1 5 ! �����"���, �+�"%�!"����  
%" �'�� ��"���'����$ !��������$ �!1%�( 

 
&������� �"��!������1 �"%��'��( ������� (!��", "*���������, ��&����9��&"&��, ��&����-
���)9�����). 

~" �'�� ��"���'����$ !��������$ �!1%�( ���" N—H�O � O—H�O ! �����"��"$ �������-
��( 1—3 � 5, �����0"B�$ &������� "*���������", ��&����9��&"&��" ��� ��&�������)9��-
���", �+�"%����1 1D-����"&������1��"1 ��������" (����� &������). � �����"��"$ ���������( 
4 � 6, ������� !��/'"/� &������� !��� ��� !��+B� �� �����0"� �"��!������1, %" �'�� ��"���-
'����$ !��������$ �!1%�( �+�"%����1 ����!"1 ��������". 
������� ����"��� �—H�O-���", %" 
����/'����& ��������� 5 (�!1%�!"��� ���� ! ����), �� ���!��1� � �!1%�!"��/ ���� ��� ����! 
&�0�� ��+�(, " ��#) ��"+���%���/� ��������� �0� �&�/B�$�1 �+�"%�!"��(. ��1 4-�����-
9����%"&�B������ ���������1 5, �����0"B��� �!� &������� ��^�, �&����1 !�%&�0����) 
��"����1 ����( �% &������ �"��!������1, �!1%"���( � &�������( �"&��� !�B���!" ��#) ��-
������!�& �������$ ����"���! C—H�O-���", �% �����"���'����( 9"%�. 
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