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���������� ��������������� � �����!������ ���!��!�� ���"��"��!���� ����� 
C4H3KN2O2S (C4H4N2O2S — 2-���"��"��!��#�� �������, �2	$�). 
��������%��&���-
���� ����'� 
�	$�: a = 11,2317(17), b = 3,8687(6), � = 14,557(2) Å, � = 97,448(4)�, V = 
= 627,18(17) Å3, ��. %�. P2/�, Z = 4. 
�*�'+ �0 ����# ����� �#�0�� � ���'�;�� ������� 
��������� � �#!�� ������� S, �"��0!� ����*���'+ ����<��. $�������'� �#�0� N—
H�O � C—H�S �"��0!>� ��0#��#����!> ���?����!> ���;. ���!��!�� ���*� ���"���-
0���#��� �—�-#0������+��#��� %�����A���������? ����# �	$�–. 
 
� � � � � � � �  � � � � �: ��������������� ���!��!��, ���"��"��!��� �����, #�������'� 
�#�0�, �—�-#0������+��#��. 

 
2-	��"��"��!��#�� ������� (4,6-��%�������-2-�����������������, C4H4N2O2S, H2TBA)  

� ������;�� �� ����0#���'? ��#�� �����;0!>��� "��%����� �? &����A�#�������� �#�+��#�� 
[ 1 ]. 
������� H2TBA � ���#��(IV) �"������ �����#�����#�+ ����#����;> [ 2 ]. H2TBA �����-
������ ��� ������������+ ���%��� ��� ����������� ������#�%� ����;��%���, �#��>F�%��� ���-
�!���� ���������%� ��������� ������# [ 3 ], ��������, �!����� � #���!�� [ 4—6 ].  

2-	��"��"��!��#�� ������� �#������ �#!?����#��+ �������+. G� �������!��'� ����'� 
0������� �
�1 H2TBA �0����>��� # �������? 2,10—2,25, � �
�2 — �� 10,55 �� 10,72 [ 7 ]. 
���� 
&���' #��>���' # ��#��#���� # �"��? ��!���? # ������F�� #���� �����#���� �� !�����#����. 
��%����� ����+ ����������A�� ���;L�� 0������� �
�1 ��������� � �����A��A�� N-���������-
#����+ ��������+ &���' H3TBA+ �� H2TBA, � �
�2 — ��0���*����+ &���' H2TBA �� �����-
��+ �	$�– [ 7, 8 ]. ��!%�� ����������A�� �#�0'#��� �
�1 � ���'#�� ������� �� %�!��' �� ��+-
����;��+ �����!�' H2TBA # ����;��+ &����, � �
�2 ��������� � ��#��#���> ��*�! ����0�-
�����+ �	$�– � �#!?0������+ 	$�2– ������'�� &������ [ 9, 10 ]. ��� #'������� ������' 
�!F���#!>F�? # ����#���? ���"��"��!��#�+ ������' ��������-����#�'? ��#��#���+ ����-
���#������ #�*�'� ���������� ����'? �� ���!��!�� ����!���# �� #0������+��#�� � ����%���-
������� ����#������, ��������, %����������� F�����'? �������#, � ���������. $ 
��-
"���*���+ "�0� ���!��!��'? ����'? (
P��) ����� ��� �#�����+ � ����? ���"��"��!��#�+ ��-
����' � ������ F�����'? �������# ��� �� ����������? � ���������, 0� ����>������ �#!? ��-
�������+ ����� [ 11 ]. 

$ ������F�+ ��"��� ���!��� ����!�� #0������+��#�� K�� � ���"��"��!��#�+ �������+  
� ���������� �%� ���!��!��.  

���!
���
����"��� 	���" 

$ ��"��� �����;0�#��' ���"��"��!��#�� ������� C4H4N2O2S (
Q), 
�� (
Q) � KBr (
Q).  
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	 � " � � A �  1  

"������� ��	������!���	'���	� &�������	��	�	 KHTBA 	 (�������� )��(��	����� 


��������%��&������� ����'� 

��������� &���!�� C4H3KN2O2 
Mr 182,24 
G���������#����� %�!���,  Z P2/�,  4 
a, b, c, Å;  �, %���. 11,2317(17), 3,8687(6), 14,557(2);  97,448(4) 
V, Å3 627,18(17) 
d, %/��3 1,930 
�, ��–1 1,11 

G�������' �"��� ����'? 
Q���� �0���. / ��0�#��. ��&�����#, N1 8110 / 1919 
Q���� ��&�����# � I > 2�(I ), N2 1255 
���� ��%��F���� �!�;���������#���� 
Rint 0,070 
2�max, %���. 61 
h, k, l –15 � 16,  –5 � 5,  –20 � 20 

��0!�;���' !�������� 
R [�� N1 ��&������] 0,0813 
R [�� N2 ��&������] 0,0402 
wR(F 2) [�� N1 ��&������] 0,0939 
S 1,002 
$���#�� �?��� w = 1/[�2( 2

0F ) + (0,0387P)2], %�� P = max( 2
0F  + 2 2

cF )/3 

(	�)max <0,007 
	
max / 	
min, e/Å3 0,33 / –0,38 

�<&&�A���� <������A�� (SHELX97) <0,0004 �� ##������ 

 
�#�$�% C4H3KN2O2 (I). 0,2 % ���"��"��!��#�+ ������' (H2TBA) ����#����� # 2—3 ��  

1—2 � K��. �"��0�#�#L�+�� "��'+ ��L!+���'+ ������������������+ ������ ��&��;���#'-
#���, ����'#��� �A������ � ����#���� �!L��; �� #�0�!?� �� ���������+ ����'. $'?�� ���-
�!��� 89 %. P��'� ������������' ���������� #'�������; ��� ��������� &��;�����. ����%���-
%����� ������������������%� #�F���#� ��#���� � #'��������+ �0 ���������%��&������? ���-
�'? ��� �������������, ��� !��0'#��� �� ���! &�0!.  

���. �������#����� ����%���#���? ����*���+ �� ��������� ��0������ 0,21�0,20�0,05 �� 
�0�����' ��� 298 K � ����F;> �����������;��%� ��&���������� SMART APEX II � CCD-
���������� (Bruker AXS), MoK�-�0�!�����, 
 = 0,7106 Å. �����A� �������A�� � ��������' 
���+�� ���������' � !������' �� 1919 ����*�����. j��+�� ����#����#�#��� ����������+ 
���%����. ����#�'� ���������%��&������� ?������������� � ��������' <����������� ���'  
# ��"�. 1. 

���� ��%��F���� ����%���#���%� �0�!����� ���������� ##���� �0 �����0� �������#�����+ 
<�#�#������'? ��&�����#. G���� <��%� �������#����� <�#�#������'? ��&�����# "'�� !����-
���' � # ���;��+L�� �����;0�#����; ���;�� ��0�#����'� ��&����'. 

G���� ������ ���#����� � ����F;> ���%����' SHELXS [ 12 ] ����'�� ��������. $ ��-
0!�;���� ��+���' ���������' #��? ��#�������'? �����#. G��!������ ���!��!�� !������� ��-
����� ������;L�? �#������# � ����F;> ���%����' SHELXL97 [ 13 ]. 	����#'� ��������' 
#��? ��#�������'? �����# !������� ���0�������. �� ��0������� �����0� "'�� #'�#���' ���-
���!�' ����#����#!>F�� #��� ������ #�������. $��������#�� ���������' #��? �����# #���- 
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#	�. 1. ���!��!�� I. 
q���?�#'�� ������� �"�0�����' ��*�����!���- 
                         �'� #�������'� �#�0� 

 
���� "'�� ������0���#��', � ��� ��? 
#��? !�������� �0������'+ �����#�+ ��-
������. $ ��0!�;���� !�������� ������-
#����; ��� R = 4,02 % ��� 1255 ���;�'? 
����*���+ � F2 > 2�(F2). 
�<&&�A���� 
<������A�� �� !�������� �0-0� �%� ����%� 
0�������. R��&������� �������#����� 
#��? ��������������? ���!��!� � �����!� 
��������� # ���%����� DIAMOND [ 14 ]. 

���!��!�� ��������#��� # Cambridge Crystallographic Data Centre (CCDC) � ����� ����� 
878424. ����'� ��%!� "'�; ���!���' ����0 ��+� www.ccdc.cam.ac.uk/data_request/cif.  

�
&��"���' � �* 
���+/
��
 

���!��!�� I �������#���� �� ���. 1. ��0�#������ ����; ���+�� �����*�� ���� ��� �TBA– 
� �#� ��0�#����'? ���� ����� (K1 � K2), ��?���F�?�� # �����'? ��0�A��? (���. 2). $ ��0!�;��-
�� # ���+�� ��?������ ���'�� K+ � ���'�� �TBA–. 
�*�'+ �0 ����# ����� �#�0�� � ���'�;�� 
������� ��������� � �#!�� ������� S, �"��0!� ����*���'+ ����<�� (���. 3), ������ ����' S 
��?������ # �����-����*���� ��!% � ��!%!.  

���������� K—� # ���������� �0����>��� �� 2,7307(19) �� 3,097(2) Å, ��� ?���L� ��%��-
�!>��� � ������������, ���#�����'�� # 
P�� ��� <��+ �#�0� (2,7—3,2 Å). ����' �#!? �#�0�+ 
K—S ��*�� # �������? �� 3,2352(9) �� 3,2415(8) Å, <�� ����#����#!�� �"'���+ ����� ����? �#�-
0�+ (3,2—3,3 Å), ���#�����'? # 
P��. ��!%�� ���������� K1—S, ��#�'� 3,6750(9), !��0'#�>� 
�� ���!���#�� #0������+��#��. $ I ��"�>������ ��"��;L�� !#�������� ���������� S—C4 �� 
1,680(2) Å �� ���#����> �� �#�"����+ �2	$� (1,629 Å [ 11 ]), ��� �"��������� #0������+��#��� 
����� ���' � ����� �����. G�-#������!, ��� ����� �����!F���#���� ���-�����;�'+ ?�������. 


���������� ����!���� �2	$� �#������ ����-����;�'� ��!������� [ 15 ].  
 

 
 
 

 
 

#	�. 2. ��0�#������ ����; ���+��  
HTBA 

 

 
 

#	�. 3. 
�������A������ ���!*���� ���� K1. 
q���?�#'�� ������� �"�0�����' ��*�����!���- 

�'� #�������'� �#�0� 
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��?������� ����#�'? ����� # �
 ����-
��� I # KBr, ?��������'? ��� ����-����;-
��%� ��!������ �2	$�, ��%���!���� � ��-
��"�'� ��������� ���"��"��!���-����  
# 
�	$� � � ��0!�;������ ���. ���"���� 
�!F���#����� ��0����� ��"�>������ # �"-
����� 1100—1720 ��–1. 	��, ������ ��� 
1720 ��–1 # ������� �2	$�, ����������  
� �(�=�) [ 8 ], ����0���, 0��� ���#��>��� 
���;�'� �����' ��� 1610 � 1630 ��–1. ��� 
����#��*���� ��������A�> ��%���� � ���! 
K+ ����0 ���� ���������. �������#��� ��-
���� ��%��F���� �2	$� ��� 1159 ��–1, ��-
�������� � �(�=S) [ 8 ], ���!���#!�� # �
 ������� 
�	$�, ��� ��%���!���� � ��������A��+ ��-
%���� ����0 ���� ���'.  

$ ��"��� [ 8 ], �������; �� #'#��' ��"��' [ 7 ], ��0!�;���' ��-����������%� �������#���� 
�"������' ��������#����� # #����� ����#��� ��� �� < 1 ��������+ &���' �3	$�+, ��� 
3 < �� < 9 ��+����;��+ — �2	$� � ��� �� > 12 �������+ — �	$�–. G��!������ ���� ���; 

�	$� ���0����; !������� ����#����� # #��� (0,05 �), �� �� ���'F����%� ����#��� ��#�� 8. 
G�� ����������� ����#��� HCl ����#�������; I !���;L����;. G� ����'� [ 8 ] ��� �� 8 ����-
���!�� ��+����;��� &���� �2	$�, �"��0�#���� *� ��� ����������� ��������+ &���' 
�3	$�+, ���"����, ���*�� !#�����#��; �� ����#�������;. G��'��� #'�����; ���������� ���-
"��"��!��#�+ ������' � ��������� HCl � HClO4 #��%�� ���#����� � ���!����> ���"��"��!��-
#�+ ������'. �����0 ���� ���������# �������#, �����*�F�? ����� �#�*�' �����������#��-
��+ ���"��"��!��#�+ �������+ 	$�2– [ 9, 10 ], � ��L� ��0!�;���' �!�L� ��%���!>��� � ��!%�+ 
����������A��+ �� ��������-����#�'? ��#��#���+. ��� �#�0'#��� �
�1 � ���'#�� ������� �� 
����;��+ %�!��' ��+����;��+ �����!�' H2TBA, � �
�2 ������� � ��#��#���> ��*�! ����0�-
�����+ �	$�– � �#!?0������+ 	$�2– ������'�� &������ [ 9, 10 ]. ��� ��%���!���� � #'#����, 
��� ���"���� �����'�� # ���"��"��!��#�+ ������� �#������ ������ ��2-%�!��' [ 8 ] (�5 �� 
���. 2), �����'+ # �#�"����� ���������� ����?���� � ����! ��������� �������+ ���"����;��+ 
%�!��' (�����0�A��). R�!��� �5—�� � �#������ ���"���� #������'� ���������!>F�� A��-
���� ��%����, ��� # ���������� I.  

�����0 ���!��!�' ����0�� ������� ���'��? ��*�����!����'? #�������'? �#�0�+ N—
H�O � C—H�S (��"�. 2), &�����!>F�? ���?����'+ ������. �#� �-�#�0� N—H�O ��*�! 
������ HTBA– 0��'��>� 8-�����'+ A���, ����#����#!>F�+ �!��������!������! ����#! 

2
2R (8) [ 16 ]. 	��*� �"��0!���� L���; 6-�����'? A����# � !������� ����# K+ ( 1

1R (6)): ���'�� �0 
��? 0��'��>� #�������'� �#�0� C5—H5�S, �#� — N1—H1�O2 � N3—H3�O1 (��. ���.3).  

�����0 !��������'? ��*�����!����'? ��������# ��� ����F� ���%����' PLATON [ 17 ] 
����0�� ������� �—�-#0������+��#�� ��*�! ���;A��� ����# �	$�–. p%� %������������� ?�-
������������ �������#���' # ��"�. 3. �����#�� ����# HTBA– ��!F���#������ �� ���! %���#�-
�-%���#� [ 16 ]. �—�-$0������+��#�� ���*� ��+���� # �������&�'? &����? ���"��"��!��#�+ 
������' [ 15 ]. 
 

	 � " � � A �  3  

*�������� �—�-���	��������	� ���	���� HTBA– � ��	������ I 

Cgi—Cgj d(Cg—Cg), Å �, %���. �, %���. �, %���. Cgi_p, Å ��#�%, Å 

Cg1— 1Cg�  3,8686 0 27,41 27,41 3,4343 1,781 
 

 

 

Cg1 — ��������; ���;A� N1, C2, N3, C4, C5, C6. 1Cg�  ���!���� ����"��- 
0�#����� [x, y–1, z]. 

	 � " � � A �  2  

���������� ����	 D—H�A (Å, %���.) � ��������� I 

D—H�A D—H H�A D�A D—H�A 

N1—H1�O22 0,86 1,96 2,814 (3) 175 
N3—H3�O13 0,86 1,99 2,845 (3) 175 
C5—H5�S1 0,93 2,85 3,416 (2) 120 

 
 

 

�����A�� ���������:  1 x, –y+2, z–1/2;  2 –x+2, –y+2, 
–z+1;  3 –x+1, –y+1, –z+1. 
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��"��� #'������� ��� &������#�+ ������*�� %����� G��0������ �� ��� ������*�� #�-
�!F�? ��!��'? L��� �� (�q-4828.2012.2) � �������;��+ A���#�+ ���%����' ���!��'�  
� ��!���-����%�%������� ����' ����#�A�����+ ������ �� 2009—2013 %��'� (%��!�����#���'� 
��������' W 02.740.11.0269 � W 02.740.11.0629). 


*�
"�  ���+#$�-#/ 
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