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8 0,095(2) Å — 1.  1 -
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 1  

1—4

1 2 3 4 

 C9H4F4O4 C9H2F6O4 C10H3F7O4 C10H4F6O4

252,12 288,11 320,12 302,13 

P-1 P21/n P21/c P-1

a, Å 5,1167(4) 11,581(2) 10,4861(7) 7,6308(4) 

b, Å 8,2921(7) 5,6552(6) 6,6235(5) 8,8070(6) 

c, Å 12,117(1) 16,272(2) 16,134(2) 9,7584(5) 

, . 99,462(7) 90 90 64,215(4) 

, . 98,447(7) 110,610(9) 101,076(8) 80,009(5) 

, . 106,841(7) 90 90 65,288(4) 

V, Å3 474,96(7) 997,5(2) 1099,7(2) 536,40(5) 

Z 2 4 4 2 

( .), / 3 1,763 1,918 1,934 1,871 

, –1 0,186 0,218 0,221 0,207 

, 0,86  0,44  0,28 0,50  0,14  0,12 0,80  0,40  0,25 0,50  0,20  0,08

. ./ . 2314/2081 1862/1769 2517/2409 1980/1831 

. [I > 2 (I )] 1814 1212 1916 1536 

.  176 180 202 197 

R1  [I > 2 (I )] 0,0404 0,0537 0,0401 0,0681 

wR2  0,1219 0,1466 0,1157 0,2589 

GOOF 1,075 1,038 1,041 1,172 

 669409 669410 669411 669412 

. 1. 1, 2 ( ) 3, 4 ( )

(  30%- )
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 2  

(Å), ( .), 1—4

1 2 3 4 

C1—C7 1,494(2) 1,490(4) 1,500(2) 1,518(4) 

C7—O1 1,262(2) 1,286(4) 1,313(2) 1,319(4) 

C7—O2 1,254(2) 1,237(3) 1,210(2) 1,188(4) 

C9—O3 1,299(2) 1,294(4) 1,293(2) 1,307(4) 

C9—O4 1,213(2) 1,195(4) 1,220(2) 1,200(4) 

O1…O2* 2,639(2) 2,664(3) 2,743(2) 2,730(4)** 

O1—H1 0,84(4)/0,82(4) 1,07(6) 0,84(3) 0,84(4) 

H1…O2* 1,80(4)/1,82(4) 1,60(6) 1,92(3) 1,93(5)** 

O1—H1…O2* 173(4)/174(5) 175(5) 167(2) 158(6)** 

O3…O4* 2,684(2) 2,658(3) 2,658(2) — 

O3—H3 0,86(3) 0,90(5) 0,86(3) — 

H3…O4* 1,82(3) 1,77(5) 1,80(3) — 

O3—H3…O4* 175(3) 169(4) 175(3) — 

C2C1C7O2   38,0(2)   47,0(4)   44,2(2)   54,3(4) 

C1C2C8C9 –90,4(2) –81,1(3) –139,2(2) –85,2(4) 

C2C8C9O4 –15,6(2) 147,0(3) –141,6(2) 141,2(4) 

  * .

** -  O1—H1…O4*. 

2—C8—C9= 4, 8

1, 5—7  — 2—4. ,

 (DFT PBE/TZ2P) 2,

2—C8—C9= 4  –109,6 , -
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( )  2,7 / .
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 I ( . 2). ,
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5—7. 1—4 . 2. 

, 1

. 2.

     1 2
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—O… / = … 2 —  (Cg) 3,127 2 —  (Dpl) 

3,047 Å.

1  ( 2) -

. , 7 -

 (  I), 9  II  ( -

b, . . 2). 

b(a+c). —O… 1 — Cg 3,429  Dpl 

3,102 Å.

1 8

( 3)  —  I -

9,  II  — 7 ( . 3). 

3, 2, , -

bc. = … 2 — 

Cg 3,505, Dpl 3,306 Å —F…  F2 — Cg 3,127, 

Dpl 3,041 Å.

, -

1—3 -
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7. -

 ( . . 3). , -
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 I. —F… -
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 I 5—7, 2D 

2 3  I  II ,  0D 4 — 
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