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�������� ������������������� � ���!��"#$������ #�#%�& ���'��"��# '��(4-)%��-
)���%��-N-�����)�������#. ��+�%,&�/ +����#""� ABINIT, "�����" DFT '�%� �#����� 
��� ���!��"#$��, �����������;<�� "���"�"#" �# =�������>����� ������. ����%, ��-
���� �& ���!��"���� � $�%�" ������������� ���������, =��+���"���#%,�� �+����%����� 
�%/ =���� ���������/ "�����" �������������������� #�#%�&#. ��������# �� &�#>����" 
�����#����� ��%# ()���%�� — N—O—H), '%�&��" � 90�, � �'��) �%�>#/) /�%/���/ �#�-
'�%�� ��������, >�� �'@/��/���/ � +�&�$�� ������ ��&��#��# � �����>����"� !#����#-
"�. ���%#� ����� � ��", >�� #��"� ���%����# � ��"+%���� �#)�����/ � �����/��� sp3-
��'����&#$��, # sp2-��'������ �����/��� #��"# ���%����# � �#���" �%�>#� ����&"�C�� 
��%������� �����>����) !#������. 
 
� " # $ % � & %  ' " � � �: ���!��"#$�/, ���!��"��, N-�����, ��'����&#$�/, ����������-
��������� #�#%�&. 

��*�*�
* 

E �#���� ��#�,� �#"� +���%�C��� ��+�%,&��#�, ���!��"#$������ #�#%�& ��%�� ������-
#��"#��>����) N-������� �%/ �$���� ��&"�C����� ��#%�&#$�� sp2-��'����&��#����� �����/-
��/ #��"# ���%����# � =��) ���������/). 

G�����#��"#��>����� N-������ �����C#� #��" ���%����#, ��/&#���� ��"�+�%/���� ��/-
&,; � =���$��%�>����" #��"�" #&��# #��"#��>������ ������$��%#. E ��%� ���'�������� =%��-
�������� �������/ �#��) "�%���%, ���++# N—O "�C�� +��/�%/�, �#� =%���������������, �#�  
� =%�������#�$�+������ �������# � &#����"���� �� �������/ [ 1, 2 ], >�� "�C�� +��#&#�, �# 
+��"��� "�&�"����) �������� +������J��� N-�����# — N-�����# +������# (���. 1). 

���#��� '�%� +��#&#��, >�� �������� ��#�$��, +�����#;<�) +� SN-"�)#��&"�, � �/�� ��-
����#��"#��>����) N-������� &�#>���%,�� ���%�>��#;��/ +�� ��"+%�����'�#&��#��� N-����-
��� � ���%��#"� �,;��# � K�L�����#—����� [ 3—6 ], +�� =��" #��" ���%����# N-�������� 
���++� �%�C�� �������" $�����". K�%� ����#&#�� +���+�%�C���� [ 7, 8 ], >�� � �#&%�>��) 
"�%���%/���) ��"+%���#) ������#��"#��>����) N-������� #��" ���%����# "�C�� �#)����,�/ 
%�'� � �����/��� sp3-��'����&#$�� (�". ���. 1: ��������# 1; ���. 2, #), %�'� � �����/��� sp2-
��'����&#$�� (�". ���. 1: ��������# 2; ���. 2, %). 

�%/ +������� =��� ��+���&� ���')���"� +������� #�#%�& =������ �#&%�>��) ���!��"#-
$�� #�������, +����%,�� �� �%� ���� �������� #�����# "�C�� '��, ��/&#�� ���%;>���%,�� �� 
�����>����"� !#����#"�, # �� � ��+�" ��'����&#$�� #��"# ���%����# (sp2 � sp3). �>����#/ 
��&"�C����, ���'������ ��#<���/ ��������%,�� ����#���� ��/&� N—O � ��������� � sp3-��'-
����&��#���" #��"�" ���%����#, �%/ �$���� =������ ��������� % � ��>�� &����/ �����>����)  
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!#������, ��&"�C�� ��+�%,&��#�, ��������� #, �����#/ 
�#�'�%�� >#��� �����>#���/ � =��) #�����#) � ������" 
����: �%/ =���� ���')���"� +�������, &#����"���, =���-
��� #�����# �� �����#����� ��%# "�C�� +%������,; #��-
"#��>������ ��%,$# � +%������,; N—O—A (A — ���%�-
�# �,;��# �%� K�L�����#—�����). R�%� =�����/ �����-
����, �����������;<�� ��������� %, '���� ����>#�, "#�-
��"�"� �# =�������>����� &#����"����, �� ��&"�C����, 
��<������#��/ ��"+%����� N-������� � sp2-��'����&�-
�#���" #��"�" ���%����# "�C�� +���#���, +�� ��"��-
���. 

E =��� �#'��� �#"� �%/ �&�>���/ �'�&�#>����� ��J� 
����������� ���'������� '�%# ��'�#�# ��"���%, N-
�����# 4-)%��)���%��#, +����%,��, ���%#��� �#'��� [ 7 ], 
�"���� �%#'�� �&#�"��������� "�C�� #��"�" ���%����# 
� N-�����#) � ���%����" $�����" ��%C�� '%#��+��/���-
���#�, sp2-��'����&��#���"� #��"� ���%����#. 
��"� 
����, ��""����>�#/ ��������# %��#���H+

�%��#�� &�#-
>���%,�� �'%��>#�� �#�>�� =�������>����� &#����"����,  
# "#%��������� #���� 3Br�  � �%�>#� +�%�>����� �#"� 
��"���%� (���. 3 � 4) �� ��%C�� &�#>���%,�� �&#�"����-
�����#�, �� �%#'�� ���%���� K�L�����# — �#�����" 
'��(4-)%��)���%��-N-�����)�������#, � ������" +�%�-
C���%,��� &#�/� ��<�������� �#�+����%�� "�C�� ���"/ 

%��#��#"�; �#��" �'�#&�", � �����#%%�>����� ��J���� #���� ��%C�� +�%����,; �#)����,�/ �� 
���J��� �������#$������ �!��� ��"+%���# � �� �%�/�, ��<�������� �# ��������� �#����#. 

�*���+���� 
 
� ���/�*�
* 

��0%3 05�65���7� 6�'(4-8"�58���"��-N-��'�7)��7�5�7�. 	��'��"�� '��(4-)%��)���-
%��-N-�����)�������# '�% �����&����#� �& N-�����# 4-)%��)���%��# (1), �������, � ���; 
�>����,, '�% +�%�>�� �& )���%��# (�". ���. 4). 
���>����� �����#%%� ��%� (5) �'�#&�;��/ +�-
�%� ��'#�%���/ '��"# � �#������ N-�����# 4-)%��)���%��# � #$��������%� (�". U��+���"��-
�#%,��; >#��,). 

��#�$�/ �'�#&��#��/ +������# �& N-�����# 4-)%��)���%��# � "�%���%/����� '��"#, +� 
���� ����"����, ���� � ��� ��#���: 1) �'�#&��#��� "�%���%/����� ��"+%���# N-�����# � '��- 
 

 
 

���. 4. �����& ���'��"��# '��(4-)%��)���%��-N-�����)�������# 
 
 

 
 

���. 1. ��&�"����� ���������  
N-�����# +������# 

 

 
 

���. 2. ��������# #������� N-�����# 
+������# � #��"�" ���%����# � �����/-
    ��� sp3- (#) � sp2-��'����&#$�� (%) 

 

 
 

���. 3. ���������#/ !��"�%# ���'��-
"��# '��(4-)%��)���%��-N-�����)��-
                            �����# 
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	 # ' % � $ #  1  

����	�������&�'����� 
�����	�� 	��$������ $��(4-!���!������-N-�����)�������� 

K�����-!��"�%# C18H13N2O2Cl2Br3 
�r 599,93 
�%��# ��%�� �������������� �&%�>���/, Å 0,71073 
T, K 173(2) 

����#%%�>���#/ �����"# 	���%���#/ 
������#�������#/ ���++# P-1 
a, b, c, Å 7,055(6),  7,877(7),  10,299(8) 
�, �, �, ��#�. 94,23(3),  100,02(4),  114,04(2) 
V, Å3 508,0(7) 
Z 1 
R-!#����, % 3,52 

 
"�" � �#������ [ 10 ]; 2) �'�#&��#��� ���'��"��# '��(4-)%��)���%��-N-�����)'��"# [ 11 ]; 
3) +����#<���� ���'��"��# '��(4-)%��)���%��-N-�����)'��"# � ���'��"�� '��(4-)%��)���-
%��-N-�����)�������#.  

�� ���� ����"����, � +��%����" �%�>#� +����)���� ����%���%,��-�����#������%,�#/ ��-
#�$�/ � �>#����" �#��������%/, � )��� ������� +�� �#%�>�� �&'���# '��"# �'�#&����/ ���'��-
"�� �������# — HBr3. ��#%���>�#/ ����#$�/ �'�#&��#��/ ��%�� ���'��"���� �������# �����-
>#���/ � %����#���� ������� [ 11, 12 ]. 

�%�09%��'05;�0;5�&< ���"�3 05�65���7� 6�'(4-8"�58���"��-N-��'�7)��7�5�7�. ��-
������ �����#%%���#!�>����� +#�#"���� +�����#�%��� � �#'%. 1, ORTEP ��������# �#����# 
'��(4-)%��)���%��-N-�����)�������# � �+#����# ����� � �����#%%� �&�'�#C��� �# ���. 5. 

�%��� ��/&��, �#%������ � ���������� ��%� (�#'%. 2) � "�%���%� ���'��"��# '��(4-)%��-
)���%��-N-�����)�������# �� ��%�>#;��/ ��<�������� �� �+��#���) � %����#���� #�#%���>-
��) ��������. �����#���� ���% "�C�� +%������/"�, +���������"� >���& #��"� )���%������� 
��%,$# � >���& #��"� N—O�H�O—N, ����#�%/�� 87,5�, >��, �>������, ��#&��#�� �# sp3-��'-
������ �����/��� #��"# ���%����# ���++� N�O (�". ���. 2, #).  

����0���-�%8���$%'��% ��7%"�5�����% ���!�5��=����&8 >%5%8�7�� � ���% 6�'(4-
8"�58���"��-N-��'�7)��7�5�7�. �%/ +��������/ +����$�#%,��� ������ (���. 6) �#"� +����- 
 

 
 

���. 5. ��������# �#����# '��(4-)%��)���%��-N-�����)�������# (�), �+#����# ����� � �����#%%�>�����  
                                                                  ��J���� ��%� ���%, ��� b ($ ) 
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	 # ' % � $ #  2  

(���	���� ���'���� ��)�	����! ����	����� � �����	��! �����  
� 	��$������ $��(4-!���!������-N-�����)�������� 
� ������ ��# 

��/&, d, Å ��/&, d, Å ���% �, ��#�. ���% �, ��#�. 

Br1—Br2 2,5445(16) N1—O1 1,360(3) Br1—Br2—Br3 180,000(18) O1—N1—C9 119,0(3) 
Br2—Br3 2,5445(16) O1—H1 1,216(2) C1—N1—O1 118,9(3) N1—O1—H1 109,45(19)
Cl1—C3 1,722(3)   C1—N1—C9 122,1(2)   

 
��%�/ +������ ����� �& )���%�����) +%�������� ������ ��/&� N�O � J#��" 1�. ��%���� '�%� 
+���/��, >�� &�#>���� ��%# +������#, �#���� ��%;, ������������� +#�#%%�%,��"� �#�+�%�C�-
��; +%��������, �#��"�, �#� +��#&#�� �# ���. 5, � (+%������� +#�#%%�%,�� � 	���#%���	). ��� 
+������� ���)��� )���%������ +%������� +� >#����� ����%�� (��%� �"�����, �� O1 � N1) �# 
���% 90�, )���%������ +%������� '���� �#�+�%#�#�,�/ +��+������%/��� +� ����J���; ����  
� ����� � 	�'%�C���	; +�� +������� �# 180� ��� '���� �#�+�%#�#�,�/ +#�#%%�%,�� � '���� 
	�'%�C���	; +�� 270� ��� +��+������%/��� � 	���#%���	. 

��%�>���#/ =�������>���#/ &#����"���, +�������# �# ���. 6. �& &#����"���� �����, >�� 
�#�"���� �������� /�%/���/ ���!��"#$�/, � ������� +%������� �&#�"�� +��+������%/���  
� 	�'%�C���	 (�����#���� ���% 90�). �"���� �%/ =��� ���!��"#$�� )#�#������ �'%�C���� 
#��"# ���%����# ������� %��#��# � ������ �& #��"�� �������# +������ %��#��#, ��+����C-
�#;<���/ &�#>���%,��" +���J����" =������ (129 ��C/"�%,). ��� �����#���" ��%� 270� +��-
'%�C����"� ���� � ����� ��#&��#;��/ #��" ���%����# ������� %��#��# � #��" �������# +�� 
#��"� ��%����# C1, >�� ��&��#�� ��������%,�� ��'�%,J�� +���J���� =������ 
(11,3 ��C/"�%,). 	#��" �'�#&�", �# ��#!��� ���, ��# "���"�"# — +�� 0� � +�� 180�, >�� ����-
��������� #���+#�#%%�%,��"� (
� — �#� � �%�>#� ���������, �+����%����� "�����" ���)  
� +#�#%%�%,��"� �#�+�%�C���; )���%�����) ��%�$ (

) �, �%����#��%,��, +�� �+����%����) 
��%���/) ��&"�C�� ��<������#��� "��#��#'�%,���� ���!��"#$������� +�%�"��!# � +#�#%-
%�%,��" (

) �#�+�%�C����" )���%�����) ��%�$. 

 

 
 

���. 6. `#����"���, =������ ���# '��(4-)%��)���%��-N-�����)�������# 
�� ��%# +������# ����� �& )%��)���%�����) +%�������� ������ ����- 
                                         �������;<�� ��/&� N�O 
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�>������, >�� #��" ���%����# � %��#��� (4-)%��)���%�� N-�����) �#)�����/ � �����/��� 
sp3-��'����&#$��, +����%,�� �#������� =��+���"���#%,�� � +�%�>����� � �#�>��#) �����#�-
��� ���% "�C�� +%������,; )���%������� ��%,$# � +%������,; !�#�"���# N—O�H�O—N 
����#�%/�� ���%� 90� (������������� ��%� 0� �# ��#!��� ���. 6). E �%�>#� sp2-��'������� ��-
���/��/ #��"# ���%����# �#���� �����#���� ���% ��%C�� '��, �#���" 0� (������������� ��-
%#" 90� � 270�, ���. 6). ���#��, ��%� +���+�%�C��, ��&"�C����, ��#%�&#$�� sp2-��'������� 
�����/��/ #��"# ���%����# � �#���" ��"+%����, �� �>������, >�� ���"����>����� +#�#"���� 
�#���� ��"+%���# '���� ������������#�, "#���"�"#" �# =�������>����� &#����"����. ��=��"� 
"� �� ���%;>#�" ����, >�� sp2-��'������ �����/��� #��"# ���%����# ���++� N�O � ����#��>-
�� +��>��) ��"+%���#) ���'<� �� �����>#���/, # O(sp2)-���"����/ �#��) ��"+%����� (�����#�-
��� ���% +������ — N—O—A �#���� 0�; A — ���%����� $���� ���%��� K�L�����#—����� 
�%� �,;��#) "�C�� '��, )#�#�����# �%/ ���������� �� �%#'�" ��'��#%,��" �&#�"���������" 
�%� �%/ #������� � ��&��" '#�,���" ��#<���/ ��������%,�� ��/&� N�O.  

?��*�
�*����+��� @��+ 

��0%3 � 8�5��0%5�'0��� '�%7��%��<. N-������ )���%��# (������#�) [ 9 ], 4-�����)���-
%��# [ 9 ], 4-)%��)���%��# [ 4, 9 ] �����&����#%� +� �&������" "������#" � ������������ �� 
�)�"�� �# ���. 4.  

��0%3 05�65���7 6�'(4-8"�58���"��-N-��'�7)��7�5�7�. 
 �#������ 144 "� (0,8 ""�%,) 
N-�����# 4-)%��)���%��# � 1 "% #'��%;����� #$��������%# ��'#��%� 0,05 "% (�1 ""�%,) '��-
"#. �#����� �����C��#%� 1 > +�� ��"�#���� ��"+��#���� � 2 ����� +�� –20 �C. �'�#&�;<���/ 
C�%��-��#�C���� �����#%%� +��"��#%� #$��������%�", =!���" � ��J�%� �# ��&��)�. E�)��: 
143 "� (59 %). T+% 144—145 �C. 

�����5�'0�"A�&< ��. 
����#%%�>���#/ ��������# ���'��"��# '��(4-)%��)���%��-N-
�����)�������# '�%# �+����%��# "�����" "��������#%,���� ��� �# ��!�#���"���� Bruker 
SMART Apex, ��#'C����" CCD-���������" (�&%�>���� MoK�,  = 0,71073 Å, ��#!������ "�-
��)��"#���). ��������# '�%# ��J��# +�/"�" "�����", &#��" ��� )#�#���������� '�%� ���>-
���� "�����" �#�"��,J�) ��#��#��� [ 13—15 ]. ������� �������� '�%� ��+�%���� � +��-
��#""� ORTEP-3 [ 16 ] � Mercury 3.0.  

CIF-!#�%, �����C#<�� +�%��; ��!��"#$�; +� ���%����#���� ���������, '�% ��+�����-
�#� � CCDC +�� ��"���" 973663, �����# "�C�� '��, +�%�>�� +� &#+���� �# ��������-�#���: 
www.ccdc.cam.ac.uk/data_request/cif. 

�%0�7��� ����0���-�%8���$%'��9� 5�'$%0�. �#�>��� =������ ���!��"#$�� '�%� ��-
+�%���� � +����#""� ABINIT, ��+�%,&�;<�� "���� !���$���#%# +%������� [ 17 ]. �#�>�� ��-
+�%��� � +��'%�C���� %��#%,��� +%�������, � ��+�%,&��#���" TM +�����+����$�#%�� 
(Troullier, Martins) � '#&��# +%����) ��%�. ��+�%����%,�� � ABINIT �#"� '�%# �#+��#�# ���-
%��#, ���<����%/;<#/ �#�,����#��� ���!��"#$�����) +#�#"����� "�%���%� +� &#�#���" 
+�#��%#" � ��������;<#/ �)����� �#���� �%/ ABINIT (�����������;<�� �#C��� ����%,��� 
���!��"#$��). 

����B@*�
* 

�# ������ �#���) "��������#%,���� ��� � ��#�����-"�)#��>����) �#�>���� =������ ���-
!��"#$�� ���'��"��# '��(4-)%��)���%��-N-�����)�������# �#"� ���%#� ����� � sp3-��'���-
��" �����/��� #��"# ���%����# � �#���" �%�>#�. E���#&#�� +���+�%�C����, >�� sp2-��'������ 
�����/��� #��"# ���%����# ���++� N�O � ����#��>�� +��>��) ��"+%���#) ���'<� �� �����-
>#���/. 

 
������ '%#���#�/� J.J. Lu (University of Houston) &# +�"�<, � +��������� �������������-

������� #�#%�&#, Robert Welch Foundation &# !��#�����; +�����C�� � ��$��&����� &# ��%,��� 
&#"�>#��/ � ������ +� �%�>J���; ��#�,�. 
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