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������������� ����� ���������� ������������������� C6F5N(�)C(�)�H3, ������!���-
��� ��" �#��������" !������������$% ���������& � !������'� '�������. ���������� 
�*� !��������+��!�" ���/!�/�� (�����!��'��� APEX DUO, �MoK�, *�������$& '���-
%��'����, T = 150 K). 
��������*����+��!�� ����$� ��" C8H4F5NO: ��. *�. �2/�, 
a = 18,2460(7), b = 10,5840(4), c = 9,4489(4) Å, � = 116,198(1)�, V = 1637,28(11) Å3, Z = 8. 
���/!�/�� ���������" '���!/�"���", ��������� �� �����������$% '���!/� ���������-
�����������. < �����>��' !��>�� ������� ������"��" �—� 1,39, �—F 1,34 Å. ����!/-
�"���� �������� ������������*� ���������" �������?���� 19F � 1H B�� � �������� 
CCl4/CDCl3 = 1:1 (v:v).  
 
DOI: 10.15372/JSC20150630 
 
� � ' ( # � ) #  * � � � �: �������������������, !��������+��!�" ���/!�/��, '���!/�"�-
��� ��������, B��.  

 
< �����"G�� ���'" ������" ����! ���������&, ���*���$% � !�+����� B��-�������� #����-

*�+��!�% �#L�!��� [ 1 ]. ���#$& ������� ���������"Q� ���������?�G�� ��*���+��!�� �����-
����", �'�QG�� R��!����-������$� *��������'$ !��������. < !�+����� ����*� �� ��!�% ���-
���!����$% ���������&, ���������>�� �����#�$% !������������>�" � ���'�'� '�������, "�-
�"���" �������������������. < ��"�� � R��' �� �����' R���� � ��'!�% �����"G�*� ���������-
��" #$�� ���������� ����+� �%���!���������> '�����'� ����*������/!�/���*� ������� � ���!-
����!���� B�� '���!/�"���� �������� �������������������� C6F5N(�)C(�)�H3 !�! ��%����-
*� ���������" ��" ���/+���" � ������!���� !������������$% ���������& � !������'� '����-
���. 

���#�$' �����#�' ������� ���������" C6F5N(�)C(�)�H3 "��"���" ���!��" ���������-
������� � ��*������' /!�/���& !�����$ [ 2, 3 ]. T��!��>!/ ��*����� /!�/���& !�����$ �%����  
� ����+��> ��G����, �����?�G�% �������>��'/ !������Q � �V [ 4 ], ���������� #$�� ���/+��� 
�� '��������������& '�����!� �� #���� ����/��$% ���*�����: 

 

 
 


 0,86 * (4,70 ''��>) ���������������� � 0,90 * (14,99 ''��>) ���"��& /!�/���& !������ 
��#���"�� 0,30 * (2,18 ''��>) PCl3, ����' ���!�����/Q '���/ ��*������ ��� �60 �� ��� ����-
'�W������ � ��+���� 3 +. T� �!��+���� ���!��� '���/ �$������ � 5 '� ���$. �����! �����>�-
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���$����, �/W��� ��� CaCl2. T��/+��� 0,93 *, �$%�� 87 %. ��" �+���!� ��G����� �!��� 0,5 * 
��'������ �� ���>�� � �'$�� %�������'�'. 
 ���>����/ ��#����� ��'��*� ���/��� � ������-
�� '������� �����"�>�" � ��!� �����. _���� �/�!� �#���������> �����$� �*��>+��$� !�������$, 
���*���$� ��" ���/!�/��$% �����������&, T�� 135—136 �C (�����! Y�R��/��). ���������� ��!-
?� ������������� � ��'�G>Q ���!����!���� 19F � 1H B��. ���!��$ B�� �����$���� �� ���-
#��� Bruker MSL-300 (282 �Z� �� "���% 19F, 300 �Z� �� "���% 1H) � �'�/��% ���'����' 5 ''. 
T���?����>�$� ���+���" %�'�+��!�% ����*�� ����������/Q� �'�G���Q ��*���� � ���#�� ���� 
�� �6F6 � 	��, ��/������� ��������$ — �6F6 � Z��� (0,04 '.�. �� 	��). 

T��/+���$� � �����"G�& ��#��� B�� ���!����>�$� ����$� ��" �������� ������/�'�*� 
��G����� ��*���/Q��" �� ���!����>�$'� ����$'�, ��&����$'� ����� ��" R��*� ���������" 
[ 3 ]. 

���!�� 19F B�� [CCl4 + CDCl3], �, '.�.: –1,3 ' (F3,5), 5,2 � (F4, JF4—F3,5 20,5 Z�), 16,7 ' (F2,6).  
���!�� 1H B�� [CCl4 + CDCl3], �, '.�.: 4,20 �. 

	�!�' �#����', ���/�>���$ �����������" '�����' B�� �������?��Q� ������+����> ��-
G����, ���/+���$% � ��#���% [ 2, 3 ] � �� '��������������& '�����!�, �������������& � ��-
���"G�& ��#���. 

����*������/!�/���� ������������ '���!�������� ��������� �� ����'���+��!�' �����!-
��'���� Bruker Nonius DUO (MoK�-���/+����, *�������$& '���%��'����, ��/%!���������$& 
CCD-����!���) ��� T = 150(2) K. ���/!�/�� ��W��� ��"'$' '�����' � /��+���� � ���������-
��' (���������' — ��" ���'�� ��������) ���#��?����. ���'$ �������� ��!��������$ R!���-
��'�����>�� � /��+���$ � ���#��?���� ?���!�*� ����. <�� ���+��$ �$������$ �� !�'���!�/ 
���*��'' SHELX-97 [ 5 ]. 
�����������/!�/��$� %���!�������!� � ���/�>���$ �#��#��!� R!�-
����'���� ���$ � ��#����. 
��������$ � ������$� ����'���$ ���'�� �����������$ � 
�'-
#���?�!�& #��! ���/!�/��$% ����$% CCDC 1010575 [ 6 ] � '�*/� #$�> ���/+��$ �� �����/ 
www.ccdc.cam.ac.uk/data_request/cif. 
 

�	����$$��	�*����
�� "�	�
��	����
�, ����$� +
�)�	������ � ��������� ��	�
��	' 

Y�/��� ���'/�� C8H4F5NO 
- 225,12 
���*���" ����!�����" 
T��������������" *�/��� �2/� (\ 15) 
a, b, c, Å 18,2460(7),  10,5840(4),  9,4489(4) 
�, *���. 116,198(1) 
V, Å3  1637,28(11) 
Z;  �(�$+.), */�'3  8;  1,827 
	, ''–1 0,197 
���'��$ !��������, '' 0,35
0,35
0,22 
�#����> �!���������", �, *���. 2,29—27,62 
N ��'��. / �������. ����?���& 6053 / 1882  
Rint 0,0171 
_���� ����?���& � I > 2�(I ) 1667 
_���� /��+�"�'$% ����'����� 137 
GOOF �� F 2 1,003  
R-��!��� ��" I > 2�(I ) 0,0303 
wR2 ��" I > 2�(I ) 0,0834 
R-��!��� (�� ���' Ihkl) 0,0342 
wR2 0,0865 
������+��" R��!������" ��������> (max / min), e/Å3 0,328 / 
0,289 
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���. 1. �������� !�'���!�� C6F5N(�)C(�)�H3. 
T�!����� �/'�����" ���'�� � R��������$ ������$% !���#���& 

 
����*���*����+��!�� ������������ ����!��������� ��������� �� �����!��'���� Shima-

dzu XRD-7000 (CuK�-���/+����, Ni-���>��, �%�'� Y�R**�—Y�������, !�'�����" ��'�����/��). 
�����!��*��''� �������>Q ��������������� �� ����$' �����������" '���!��������, +�� 
�������?���� �����������> ��������������*� ����/!��. 

���/!�/�� ���������" '���!/�"���", ��������� �� �����������$% '���!/� �������������-
�������, �������� !�����*� ��!����� �� ���. 1. ����!/�� �������������������� �� ����!�", 
/*�� ��������� '�?�/ ����!���>Q ���'���+��!�*� !��>�� � �����'���$' ���/*��>��!�' ����� 
51,9�. < ���'���+��!�' !��>�� ���+���" ������"��& �—� ��?�� � ��������� 1,382—1,397 Å,  
� �—F 1,338—1,341 Å. ���+���" �������$% /*��� �—�—� ��?�� � ��������� 116,7—121,9�. 
������� ��!������� ���'�� ��������������>��*� !��>�� �� ������!�������+��& ����!���� 
�������"�� 0,03 Å, � '�!��'��>��� �� ����$W��� 0,09 Å. ������"��" C(1)—N(1) 1,404, N(1)—
�(7) 1,373, �(1)—�(7) 1,220, �(7)—C(8) 1,504 Å, �������$� /*�$ �(1)—�(7)—N(1) 121,7, 
�(1)—�(7)—C(8) 123,5, N(1)—�(7)—C(8) 114,8, C(1)—N(1)—�(7) 121,8�.  

���!��!� '���!/� � ����������� ��� Y ��!����� �� ���. 2. < ���/!�/�� ���������" ���-
�/����/Q� ��������$� ��"�� ���� �…H—N ������& ���$, ������"��� O…N ����� 2,846(1) Å. 

���+�&W�� ������"��" F…F 2,870(1) Å �� ����������/Q� �������+��!�' !����!��', ����$- 
 

 
 

���. 2. <�� !��������+��!�& ���/!�/�$ C6F5N(�)C(�)�H3 � ����������� ��� Y. 
���'$ �������� � ����� ��!����$ ��+!�'�. ����%��$'� ����"'� ��!����$ '�?'���!/- 

�"��$� !����!�$: �…N, O…H, F…F 
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W�" �/''/ ���-���-����>���$% ����/���. <�������$� ��"�� �#L����"Q� '���!/�$ ���������-
����������� � ����+!�, ����"�/�W���" ����> ����'���� c. T�� R��' ��#�Q�����" /���"��+�-
��� ����!����& ���'���+��!�% !���� �������% '���!/� � ��������>��' ����������� � �����-
����' ���������>�� ����������" �����������"�����& ����+!�.  

< �����"G�& ��#��� '�����'� ����*������/!�/���*� ������� � ���!����!���� B�� ����-
������ '���!/�"���� �������� �������������������� C6F5N(�)C(�)�H3 � !��������+��!�& 
���� � � ��������. �%���!������������ ��G����� ������!����� ��" �*� �����>������" � !�+���-
�� ��*���� � !������������$% ���������"% � !������'� '�������. ���/�>���$ R!�����'��-
���>�$% �����������& !�'���!��� �������������������� � !������'� ��� #/�/� ����������-
�$ � #��?�&W�' #/�/G�'. 

 
��#��� �$������� ��� ���������& ������?!� *����� �����&�!�*� ����� �/���'�����>-

�$% �����������& 14-03-00386�. 
�/����  7������8�: 
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