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��������� ������������������� ������������ ������!������"��#$ ���������� 3,6-
%��(3,5-��!����&���'��-1-��)-1,2,4,5-�����'��� � NH-������#!� &���'����#!� �'����. 
�'�*��� ���"��� ��������# �'��� �� �&���% !������"���+ �&������ � ��������� � $�-
������������ ���������#$ ��"'�+ � !������� 3,6-��'�!�/������ �����'���. �� ������ 
�����'� ���&��������" �����*����$ ��*�� 0���������+ &�������� ������ ���������*�-
���$ "*��� �#�����# � ����*�������� �&����# !�9!������"��#� �'��!���+����", 
�%��&�*���:/�� �%��'������ �������;�#$ � ��0������#$ !������.  
 
� � * + � / 0 �  7 � # / !: �����������������#+ �����', !������"��#� ��������#, ����-
�����" ��"';, 3,6-%��(3,5-��!����&���'��-1-��)-1,2,4,5-�����'��, ��������-��&�����*�-
���+ �����'. 
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< ��%��� [ 1 ] %#�� �#"����� �&���%����; 3,6-%��(3,5-��!����&���'��-1-��)-1,2,4,5-
�����'��� (���	) �%��'��#���; ��������# � NH-������#! 1,2,3-%��'�����'���!, �����#� 
%#�� ������=�>������# ��� ��!&���� ���	 � �'���! � ������?���� 1:2. ���;��+?�� �����-
������" &���'��� ���������; ���	 � ���!�����+ ���������'�>�� � NH-������#!� &���'���-
�#!� �'����. < �����"/�+ ��%��� &����������# ��'��;���# ��� ������!������"��#$ �������-
��� ���	 � �����'���!, 5-�!��������'���!, ������!, 5-�����%��'�����'���!, 1,2,3-%��'����-
�'���! � 3-�����-5-���=���!����-1,2,4-����'���!. �������� &���*���#! ����#!, �� ���$ ���-
�!�������!#$ ������!������"��#$ ���������$ �#���":��" >�������!!����*�#� ���&&#, �%-
��'�����#� ����+ !�������+ ���	 � ���!" !�������!� �'���. <'��!���+����� !�9�� !���-
����!� � ���&&� ���/�����"���" '� �*�� ��������#$ ��"'�+, �%��'��!#$ ���!�! �������� NH-
���&&# �'��� � ���!�!� �'��� ���	. 	���� ����������"'���#� ���!��# � ���;��+?�! �'��-
9���� %���� �&�����"�;�" ��� !������"��#+ ��!&����. 

��" $������������� !�9!������"��#$ �'��!���+����+, �����������#$ '� =��!�������� 
����#$ ��!&������ � �&���% �$ �&������ � ���������, %#� &������� ��&�����*����+ �����' 
���&��������" 0���������+ &�������� [ 2 ]. <��"��� ��������# &���'������� �'��� �� !�����-
�� ���	 &�� ��!&������%��'������ �>������� &� �'!�����: ���!����*����$ � 0��������#$ 
$������������ ���������#$ ��"'�+ ���������;�� !������# ���	 � ��!�!������"���! ���-
������. ��" �����������" �������-��>�&����#$ ���+��� ��!&������� ��������!#$ !�����-
�"��#$ ��!&������ %#�� &�������� ��������-$�!�*����� ������������ 0�����+ �����*�#$ 
��%�����+ � �$ ���&��������".  
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�%E����!� �����������" �#���&��� ��!�!������"��#+ (1) � ������!������"��#� (2—7) 
��������# ���	 � �"��! �'����, �%�'��*���" � ���������#� =��!��# �����#$ &����������# 
�� �$�!�. �!�:/�� ����9���-�����#+ >��� &������*��#� ��������# 2—7 &���*��� �' �>���-
������� &�� ��!�����+ ��!&������� &� �&������+ ����� !������� [ 1 ]. ������������������� 
������������ &�������� �� ����!���*����! *��#��$���9��! ��=�����!���� Xcalibur 3, �%�-
���������! ��D-���������! &� ����������+ &��>����� (MoK�-�'��*����, ���=����#+ !���-
$��!����, �-������������, ?�� �����������" 1�). �%�� � �%��%���� ����#$ &�������� � ��-
&��;'������! &����� &�����!! CrysAlis [ 3 ]. ��&����� �� &����/���� �� ������� �'-'� �� !�-
�����. �&��������� � ���*����� �������� &�������� � ��&��;'������! &����� &�����!! 
SHELX-97 [ 4 ]. ��������# ���*�"�� � ��&��;'������! &����!����*���� ��
 &� F2 � ���'�-
���&��! &��%��9���� ��" ����������#$ ���!��. ���!# �������� ��%�����# � ���!����*���� 
����*�����#� &���9���" � ���:*��# � ���*����� � �'����&��! &��%��9���� � !����� ���'�-
���� � '�����!#!� ��&���#!� &���!����!�. ��'�>�� ���!�� �������� NH-���&& ('� ����:*�-
���! ��!&����� 2) �&�������# &�"!#! !�����! � ���*���# ��'�����!� � �'����&��! &��-
%��9����. ������#� &���!���# ���������#$ 0��&���!����� &�������# � ��%�. 1. 	�! 9� ���-
'��# ��!��� ��&�'���� CIF-=�+��� ��������!#$ �������� � 
�!%���9���+ %�'� ���������#$ 
����#$ (
Q��), ������ ��� !���� %#�; ���%���� &���*��# &� '�&���� �� ��������-��+�� 
www.ccdc.cam.ac.uk/data_request/cif. ��" ��������� 1 ��&��;'����� ����#� ����������������-
���� 0��&���!����, �&�������� � ����;� [ 5 ] � $���"/���" � 
Q�� &�� Ref-����! ICEDUQ. 

���*�� 0���������+ &�������� (W�) &�������� � ��!��$ 0!&���*������ &��$��� AlteQ [ 6 ] 
� ��&��;'������! 0��&���!�����;�� �&��������#$ ��������� ���!�� (���). ��" 0���� � &�-
!�/;: &�����!!#-��'����'����� ���������*����$ �������� Mercury [ 7 ] ��" !������# ���	 
� ���������$ 1—7 %#�� ��%�����# %��9�+?�� !������#-������ � ���$ ���������;�#$ ��&���-
����"$, ��'����" ����;��� ���������*����� ����9����. 
��������# &���*������ ���������*�-
����� =���!���� ��&��;'����� � ��*����� �$���#$ ����#$ ��" &�����!!# AlteQ. ����� �����-
*����$ ��*�� W� ���/�����"�� � ��!��$ &�����!!# AIM2000 [ 2, 8, 9 ]. ����*�� (����������) 
��$ ��� ��#$ !�9!������"��#$ �'��!���+����+ �&�����"�� &� ����*�: (���������:) �����-
*����$ ��*�� ��"'� (
	�) ��&� (3;–1) �� ����� ���!���� �'��!���+����" [ 2 ]. ��&��;'������ 
&��$��� AlteQ ��" �>���� !�9!������"��#$ �'��!���+����+, � ��! *���� ��������#$ ��"'�+ 
��'�#$ ��&��, &���'��� � ��%��� [ 6 ]. 	�! 9� &���'��� $���?�� ������������ ���*����+ 0���-
������+ &�������� �Alt � �&���������+ 0��&���!�����;�� � ��&��;'������! &��>�'������� 
��'����!&���������� ���.  

��" ��������-$�!�*������ �����������" 0����������� �������" ��!&������� ����!����-
���!#$ ���������� ��&��;'����� !���� DFT B3LYP � %�'���#! ��%���! 6-31G(d,p) � &��-
���!!�#+ &���� PC GAMESS [ 10 ]. <�'����'�>�: &���*���#$ ��'��;����� &�������� � ��-
&��;'������! ���=�*����+ &�����!!# ChemCraft [ 11 ]. 
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	 � % � � > �  1  

������)� (�	����	) 	���������	�
��	�)* +
�(�	������� �&� 
	����&&�� 2—7 

��!�� ��������� 2 3 4 5 6 7 
��!�� ��&�'���  

� 
Q�� 
795391 795392 795393 795394 795395 795396 

������ ��!&����� ���	:2a ���	:2b ���	:2c ���	:2d ���	:2e ���	:2f 
Q�����-=��!��� C14H18N16 C14H20N18 C28H28N10 C24H22N16O4 C24 H24 N14 C18H16F6N16O4

p��!��;�#+ ��� 410,44 440,48 504,60 598,58 508,57 634,47 
	�!&������� 0��&�- 

��!���� 
295(2) 295(2) 295(2) 295(2) 295(2) 295(2) 

�������" ����������" ����������" ����������" 	��������" 	��������" 	��������" 
���������������"  

���&&� 
C2/c C2/c P21/c  P-1 P-1 P-1 

a, Å   8,175(2)   7,829(2)   5,5328(6)   6,6936(10)       8,196(11)     7,687(3) 
b, Å 11,753(2) 12,222(4) 11,7347(17)   8,5712(13)     11,883(14)     9,263(3) 
c, Å 20,302(5) 21,042(6)    19,803(3)    12,731(2)     13,8612(17)   10,732(5) 
�, ����.    88,885(19)   109,954(11) 114,81(4) 
�, ����. 97,47(2) 98,37(2) 93,174(10) 75,089(15)     99,080(11) 105,46(4) 
�, ����.    72,885(14)   101,518(11)   90,71(3) 
�%E�!, Å3,  Z 1934,0(8),  4 1992,1(10),  4 1283,8(3),  2 673,29(18),  1 1205,5(3),  2   661,8(4),  1 
dcalc �/�!3 1,410 1,469 1,305 1,476 1,401 1,592 
�, !!–1 0,100 0,106 0,083 0,109 0,094 0,147 
���# �����������"  

&� 	, ����.  
3,05—26,38 3,11—26,39 3,47—26,38 2,91—26,37 2,78—31,77 2,78—26,37 

��%���� ����9���+ 4618 4167 5663 6542 19465 3898 
��'�����!#$ ����- 

9���+ 
1963  1954  2608  2677 7325  2661  

Rint 0,0686 0,0704 0,0428 0,0297 0,0661 0,0230 
R1 [I > 2
(I )] 0,0425 0,0501 0,0335 0,0626 0,0453 0,0379 
wR2 [I > 2
(I )] 0,0524 0,0551 0,0408 0,1625 0,0868 0,0797 
R1 (��� ����9���") 0,1366 0,1715 0,1183 0,1055 0,1291 0,0942 
wR2 (��� ����9���") 0,0583 0,0647 0,0437 0,1723 0,0955 0,0870  
�e, e/Å–3 0,125 � –0,155 0,143 � –0,161 0,112 � –0,107 0,365 � –0,191 0,156 � –0,153 0,148 � –0,139
������� ���������- 

��" �� 	, % 
99,3 (26,38�) 96,1 (26,00�) 99,4 (26,38�) 97,4 (26,00�) 99,0 (26,38�) 98,1 (26,37�) 

��'!�� ���������,  
!! 

0,52�0,37�0,12 0,53�0,23�0,04 0,47�0,31�0,26 0,47�0,18�0,04 0,5�0,4�0,2 0,48�0,23�0,07

S &� F 2 1,009 0,848 0,976 0,963 1,000  1,000  
 

����;�

�
 �
���8����� 

<�� ��������!#� ������!������"��#� ��!&����# ���	 � &���'����#!� �'���� �!�:� 
������ ���	:�'�� 1:2 (���. 1). 	���+ ������ �&�����"���" ����*��! � ��������� ���	 ���$ 
��!!����*�#$ ���������#$ =���!����� N—C—N—N, �%��'�����#$ ���!�!� �����'�������  
� &���'����;���� >����� � �&���%�#$ �#���&��; � ��*����� ��>�&����� ���������+ ��"'� (�� 
�$�!� ����#� =���!���# � ��������� ���	 �#�����# 9���#!). < ����!�������!#$ ������-
!������"��#$ ���������$ !������# ���	 ���&���9��# � *����#$ &�'�>�"$ � >�����$ �����-
���.  

< ���������$ 2 � 3 !������"���" ��������� ���	 &�����", ���������� ���!�� �����'���-
���� � &���'����;���� >����� �� ��������������*��+ &�������� !������# �� %���� 0,025  
� 0,047 Å ��������������. <���*��� ����������� ����, �%��'��!��� &�������"!� �����'������� 
� &���'����;���� >����� (����� !�9���;>���+ ����), �������"�� 1,8� (��!&���� 2) � 2,7� (��!- 
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���. 1. �%/�+ ��� ��������!#$ ������!���-
���"��#$ ��!&������ 3,6-%��(3,5-��!����-
&���'��-1-��)-1,2,4,5-�����'��� � &���'���-
�#!� �'��� � ��&���#$ 0���&�����$ 50 % 
����"������: ��!&���� 2 (���	:2!) (�); 
��!&���� 3 (���	:2b) (�); ��!&���� 4
(���	:2c) (�); ��!&���� 5 (���	:2d) (�); 
��!&���� 6 (���	:2e) (�); ��!&���� 7
                          (���	:2f) (�). 
j���$��#!� ����"!� �%�'��*��# !�9!�����-
�"��#� ��������#� ��"'�, �%��&�*���:/�� �%��-
              '������ !������"��#$ ���!!���� 
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	 � % � � > �  2  

-�	�
��	����
� ����	���)* �����$ N—H…N � ���&�����)* ����	���&�
�&�	�)* 
	����&&�*  
3,6-���(3,5-������&(�	���&-1-�&)-1,2,4,5-���	����� 

N—H �Alt
CP , e/Å3 
2�Alt

CP , e/Å5 d(N—H), Å d(H…N), Å �NHN, ����. d(N…N), Å N 

B�����!������"��#+ �������� 2 
N5—H5D 0,159 1,763 0,860 2,104 153,5 2,899(3) N2 [–x+1/2, –y+1/2, –z+1]
N5—H5D 0,099 1,196 0,860 2,350 134,2 3,014(3) N4 [–x+1/2, –y+1/2, –z+1]

B�����!������"��#+ �������� 3 
N8—H8 0,181 1,925 0,96(3) 2,03(3) 159(3) 2,946(3) N4 [–x+1/2, –y+1/2, –z+1]
N8—H8 0,074 0,922 0,96(3) 2,48(2) 130(2) 3,189(3) N1 [–x+1/2, –y+1/2, –z+1]
N9—H9A 0,124 1,461 0,82(3) 2,24(3) 173(3) 3,066(3) N2 [–x+1/2, –y+1/2, –z+1]
N9—H9B 0,149 1,649 0,89(2) 2,12(3) 173(2) 3,011(3) N5 [x–1/2, y–1/2, z]  

B�����!������"��#+ �������� 4 
N1—H1 0,109 1,269 0,90(1) 2,27(1) 154(2) 3,104(3) N5 [–x+2, –y+2, –z] 
N1—H1 0,055 0,707 0,90(1) 2,61(1) 140(2) 3,342(3) N3 

B�����!������"��#+ �������� 5 
N6—H6 0,228 2,281 1,04(2) 1,92(2) 157(1) 2,906(3) N4 [–x+1, –y, –z] 
N6—H6 0,069 0,871 1,04(2) 2,52(2) 130(1) 3,292(3) N2 

B�����!������"��#+ �������� 6 
N1—H1 0,189 1,981 0,98(2) 2,01(2) 1651(1) 2,965(3) N6 
N8—H8 0,181 1,920 0,96(2) 2,03(2) 165(1) 2,964(2) N11 

B�����!������"��#+ �������� 7 
N8—H8 0,284 2,736 0,95(2) 1,83(2) 157(1) 2,727(3) N2 

 
&���� 3). �����;�#� ������!����*����� &���!���# !������# ���	 %��'�� � �&��������#! 
����� ��" ��������� 3,6-��-(3,5-��!����&���'��-1-��)-1,2,4,5-�����'��� [ 5 ]. < ����#$ ��!-
&�����$ &�������� !������ &���'����#$ �'��� �%��'�:� � &�������;: !������# ���	 ���#  
� 6,2� (��!&���� 2) � 3,3� (��!&���� 3). �������"��#� �&������ �����#�, ���� ������������# 
&�������;�� ��� b, ������"��" !�9�� ��������������*�#!� &�������"!�, &��������#!� *���' 
��� ���!# !������"����� ��!&�����, ��" �������$ ���!���� 3,26 � 3,21 Å ��������������. ��� 
0��! !���!��;��� ������"��� !�9�� ���!�!� �������$ ����� ��%�:�����" ��" ���!�� N(8)  
� N(7) �����'��� � �(6) �����'������� >���� (�(6)…N(8) (0,5+x, 0,5–y, 0,5+z) 3,20 Å, �(6)…N(7) 
(–x, y, 0,5–z) 3,20 Å) � ��������� 2 � ��" ���!�� N(6) 5-�!��������'��� � �(1) �����'������� 
>���� (�(1)…N(6) (–1+x, y, z) 3,21 Å) � ��������� 3, *�� !�9�� ���'#���; �� ����*�� ��0����-
�'��!���+����+ !�9�� ����#!� ������>����!�. �������� ���&���9���: 
	� � !�9!�����-
�"���! &�����������, ��" ��!&������ 2 � 3 �%��'������ �������;�#$ !������ �%��&�*������" 
%�=������#!� ��������#!� ��"'"!� ���!� �������� NH-���&&# �'��� � ���!�! �'��� &���'�-
���;���� '�!�������" �����'��� � ���!�! �'��� �����'������� >���� (�!. ���. 1, � � �). B��!��-
��*����� � ��&�����*����� $������������� ��������#$ ��"'�+ &�������# � ��%�. 2. <������� 
�!������&&# � ������ �����'��� (��!&���� 3) &������� � �%��'�����: ���!����� 5-�!���-
�����'��� '� �*�� �%��'�����" ��������#$ ��"'�+ !�9�� �!������&&�+ � ���!�! �'��� �!���-
�����'��� (���. 2, �, �!. ��%�. 2). < ��'��;���� �%��'����" �����!� &���!���#$ ���� � *�������-
���! ���$ !������ �'��� (b) � ����+ !������# ���	. 

< ���������*����+ �&������ ��!&������ 4 � 5 ���������� ����������#$ ���!�� �� ������-
��������*��+ &�������� !������# ���	 ��������� 0,190 � 0,363 Å ��������������. ���� !�9�� 
&�������"!� �����'������� � &���'����;���� =���!����� � !������� ���	 � ��������� 4  
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���. 2. ���!��#� 5-�!��������'��� � ��������� 3 (�); �������;�#� �'��!���+����" !�9�� !�������!�  
                               3,6-%��(3,5-��!����&���'��-1-��)-1,2,4,5-�����'��� � ��������� 1 (�). 

j���$��#!� ����"!� �%�'��*��# !�9!������"��#� �'��!���+����", �� ����� �����#$ &���������:� 
	� 
 

�������"�� 9,5�, � ��������� 5 — 19,2�. ����������" *���' ����������#� ���!# !������# ��-
���� &�������; �%��'��� � &�������;: !������# ���	 ���� � 12�. < ��!&����� 5 ���������-
��:/�+ ���� ����� 7,6�. �������# ������ � 5-�����%��'�����'��� �%��'�:� !�9!������"�-
�#� �'��!���+����" N—H…N&���'��� � N—H…N�����'��� ��&�, �������*���� �����!� ��������#$ 
��"'�+ � ��!&����� 2 (�!. ���. 1, � � �; ��%�. 2). �������"���" �&������ ��������� 4 �%��'����� 
���?���#!� ���&��!� ��!&������, ��� �����#$ ������������# &�������;�� ��� �. ��9����-
��� ������"��� � ���&��, �&���������� ��" �����!# ��������������*�#$ &��������+, &����-
����#$ *���' ����������#� ���!# !������"����� ��!&�����, �������"�� 3,44 Å. ��� 0��! !�9-
���!��� ������"��� ��" ���!� �����'��� �(1) � ������ �(2) (1–*, 2–�, 1–z) �������"�� 3,26 Å, 
*�� ���'#���� �� ��'!�9����; !�9!������"��#$ ��0����-�'��!���+����+ ��" ����#$ >����� 
������ ���&��. 

B�����!������"��#+ ��!&���� 6 �%��'���� �'��!���+�����! ���	 � 1,2,3-%��'�����'�-
��!. 
������� &������� ���!" ������������=�*���� ��'�����!#!� !������"��#!� ���&&�-
�����!�, ���:*�:/�!� &������� !������# ���	 � !������� �'���, &�� 0��! !������# 
���	 ���&���9��# � *����#$ &�'�>�"$. �%/�+ ��� ��!&����� � &���"��" � 0��&���!���� 
��� ��!���>�" ���!�� &���'��# �� ���. 1, �. ���� �' !������ ���	 &�����": ����*��� !�9-
���;>����� ���� �������"�� 2,5�, ���������� ���!�� �� &���������+ *���' ��� ����������#� 
���!# ��������������*��+ &�������� �� %���� 0,053 Å. <� �����+ !������� &�������� &���'�-
���;���� '�!�������" �����'��� � �����'������� >���� ���&���9��# &�� ����! � 10,1�, � ��-
'��;���� *��� !����!��;��� ���������� ����������#$ ���!�� �� ��������������*��+ &�����-
��� �������"�� 0,194 Å. <���"���, � &������� �����'������� ���;>� ���������;�� &�������� 
��!����&���'����;�#$ '�!��������+ &������� �*����� �����+ !������# � !�9������! ��"'#-
����� '� �*�� ���!�� N(14) � N(14A). �������"���" �&������ ������", � �%��'������ ��9���� 
���" �*�����:� �%� ��'�����!#� !������#, ���� ������������# &�������;�� ��� b, !�9����-
��� ������"��� 3,24 Å, ���������� �����;�#$ ����������#$ ���!�� �� ��������������*��+ 
&�������� ���" ��������� 0,45 Å. �������� ���&��������: 
	� ������ 0��!�������+ "*�+��, 
!������# 1,2,3-%��'�����'��� �%��'�:� ��������#� ��"'� ���;�� � ���!�!� �'��� &���'����;-
�#$ '�!��������+ ���	 (�!. ���. 1, �, ��%�. 2). �&������ $��������'����" ����*��! �"�� ���-
��*���#$ �—� ���������, � *�������� !�9�� =����;�#! ���;>�! �'��� � �����'����#! >��-
��!, ���������� ����# �����#$ �� ��!!# �������� <��-���-<���;�� (?���� �. �������) �� 
&���#?��� 0,05 Å. 

3-�����-5-���=���!����-1,2,4-����'�� �'��!���+������ � ���	, &�����" � !������"���-
!� ��!&����� 7. �%/�+ ��� ��!&����� � &���"��" � 0��&���!���� ��� ��!���>�" ���!�� &�-
��'��# �� ���. 1, �. < !������� ���	 &���'����;�#� =���!���# ��'������# � &�������� ���-
��'������� >���� &�� ����! 6,7�. �����!��;��� ���������� �� ��������������*��+ &�������� 
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!������# ��%�:�����" ��" ���!�� �'��� �����'������� ���;>� � �������"�� 0,075 Å. < �������-
�� 7 !������� &���'������� ����'��� �#������ �' &�������� !������# ���	 � ��'�������  
� ��+ &�� ����! 60�. ���������� �� &��������, &� ���+ ����!����, �#'���� ����*��! � �����-
���� ����'��� ���=���!����;��+ ���&&#. < =��!�������� �����!# �������;�#$ ��������#$ 
��"'�+ �*�����:� NH-���&&� ����'��� � ���! �'��� N(2) &���'����;���� '�!�������" �����'��� 
(�!. ���. 1, �, ��%�. 2). �������"���" �&������ �%��'����� *����������! ����� ���	 � ����'�-
��, �������������#$ &�������;�� ��� �. 

< ��!�!������"���! ��������� 1 ����!!����*��" !������� ���	 $��������'����" ���-
��:/�!� &���!����!�: !�9���;>��#� ���# �������":� 7,7 � 30,4�, ���������� ����������#$ 
���!�� �� ��������������*��+ &�������� !������# ��������� 0,339 Å. ��$��" �' ���&���9���" 
�����*����$ ��*�� W�, ��������������+ &� �!�:/�+�" ���!����� � ��!��$ &��%��9���" 
AlteQ, �%��'������ �������;�#$ !������ � ��������� 1 �%��&�*������" ��������!� !��������� 
�������� � ���!� �'��� &���'����;���� '�!�������" �����'���, � ���9� ��������!� ���!� ����-
���� !����;��+ ���&&# � ���!� �'��� ���;>� �����'��� (�!. ���. 2, �). ��0������#� �'��!���+-
����" � ��!&����� ���������:�. ��"'#����� ����� &����$���� '� �*�� !����*������#$ ���-
���-����;���#$ ��������� � �*�����! !����;�#$ ���&&.  

	���! �%��'�!, ��!�!������"��#+ �������� 1 �%��'���� ��&�����!� !������"��#!� 
���������!� 3,6-%��(3,5-��!����&���'��-1-��)-1,2,4,5-�����'���, ����� ��� ���!�����" ���-
������'�>�" ���	 � &���'����#!� �'���� &������� � �������: &���'����;�#$ '�!��������+ 
� &�������; �����'������� >���� � �&��/���: !������# ���	. < ��'��;���� � ������!�����-
�"��#$ ���������$ 2—7 ������� =��!���:��" ��0����-�'��!���+����" (*�� �� ��%�:�����" 
��" ��������� 1), � ����*�� � ��������� ���	 ��!!����*�#$ �'��� N—C—N—N, �&���%�#$ 
�#���&��; ��>�&����! &������, &������� � �%��'�����: !����*������#$ �������;�#$ ����-
����#$ ��"'�+. 
�� &���'#���� ���&���9���� 
	� ������ ���������*����$ "*���, �� ���$ ���-
������$, '� ����:*����! �������� 6 � 7, ������������� ��"'#����� �%��&�*������" %�=�����-
�#!� ��������#!� ��"'"!�. ��� 0��! ���!!����" ��!&����� %�=������#$ ��������#$ ��"-
'�+ ��'������� &�� &���$��� �� ��������������#$ �'����#$ ������>����� � ������������#!. 
W�� ��"'��� � ��!, *�� � ��!&�����$ � ������������#!� �'���!� (4—6) �������;�#� !����# 
�%"'����;�� �����9�� �������# ���!� �������� %��'��;���� ���;>� �'��� � ���!�! �'��� �����-
'��� � !����;�#! ���!�! ��������, *�� &������� � '��*����;��!� �������: NH-���&&# �'��� 
�� ���!� �'��� ���;>� �����'���. 

< ��%�. 3—5 &�������# $������������� ���������#$ ��"'�+ � !������� 3,6-%��(3,5-��!����-
&���'��-1-��)-1,2,4,5-�����'��� ��" ��������!#$ ���������� 1—7 (��!���>�" ���!�� — �� 
���. 3). �������� &�����������#! ����#!, ����� ���������#$ ��"'�+ �—C � !������� ���	 
�'!��"���" � ���&�'��� 1,343 � 1,412 Å. ����!��;��" ����� (1,343 Å) ��%�:�����" ��" ��"'�+ 
�(3)—C(4) � ��!&����� 7 (�!. ���. 1, �). �����!��;��� ������"��� (1,412 Å) �!��� ��"';  
�(4)—C(5) � ��!&����� 5 (�!. ���. 1, �). <���*��� 0���������+ &�������� � 
	� �Alt

CP �� ����� 
���������#$ ��"'�+ �—C �'!��"���" � ���&�'��� �Alt

CP(�—C) = 1,241 � 1,421 e/Å3, ��&������ 

2�Alt

CP(�—C) ���;������" �� 6,025 �� 6,197 e/Å5. � �����*����! ����# ���������#$ ��"'�+  
�—C (d�—�) ����*��� �Alt

CP(�—C) �!��;?����" &� ��������: �Alt
CP(�—C) = 4,896 – 2,590 �d�—� 

(R = 0,998, F = 5142, n = 18, ��� R — ��0==�>���� ������">��; F — �������+ p�?���; n — 
*���� ��"'�+ �—C � ��������!�+ �#%����).  

����� �������#$ ��"'�+ N—N �'!��"���" � ��������� �� 1,318 �� 1,394 Å. ������"��� 
1,318 Å �!�:� ��"'� N—N �����'������� ���;>� � ��������� 7, 1,394 Å — ��"'� N—N � &���-
'����;�#$ '�!�������"$ �����'��� � ��!&����� ���	 � ������! (4). W���������" &�������;  
� �����*����$ ��*��$ �Alt

CP ��"'�+ N—N �'!��"���" � ���&�'��� �� 1,611 �� 1,894 e/Å3 (
2�Alt
CP = 

= 11,700 � 12,330 e/Å5) � '������ �� ����# ��"'�+ N—N (dN—N) &� ��������: �Alt
CP(N—N) = 

 

= 6,674 – 3,632 �dN—N (R = 0,998, F = 5119, n = 18). 
 

���. 3. ��!���>�" ���!�� � !������� 1 
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  	 � % � � > �  3  

/&��) 
���&����)* �����$ d (Å) � ��&�
�&�  
3,6-���(3,5-������&(�	���&-1-�&)-1,2,4,5-���	����� � 
	����&&�* 1—7  

����!��� 1 2 3 4 5 6 7 

C1—N2 1,331  1,330 1,325 1,332 1,333 1,339 1,327  1,327 1,308 
N2—N3 1,324  1,327 1,326 1,338 1,321 1,323 1,325  1,322 1,318 
N3—C4 1,339  1,340 1,341 1,338 1,330 1,331 1,327  1,335 1,318 
C4—N5 1,396  1,393 1,385 1,381 1,393 1,392 1,391  1,387 1,382 
N5—N6 1,383  1,382 1,383 1,394 1,383 1,383 1,379  1,381 1,357 
N6—C7 1,319  1,317 1,319 1,324 1,313 1,317 1,318  1,317 1,311 
C7—C8 1,410  1,409 1,396 1,408 1,400 1,412 1,396  1,399 1,376 
C8—C9 1,359  1,356 1,353 1,357 1,345 1,353 1,357  1,357 1,343 
C9—N5 1,385  1,394 1,382 1,397 1,376 1,386 1,376  1,379 1,368 

�j  0,005 0,006 0,006 0,004 0,005 0,018 

� � � ! � * � � � �. < &�������+ ������ ��%��># &�����"��" '��*���" ����-
��$ ���������+ ���� ��"'�+ �j, Å � ������!������"��#$ ���������$ 2—6 �� 
�����������:/�$ � ��!�!������"���! ��������� 1 

 
    	 � % � � > �  4  

8�&����� +&�
�	����$ (&������� � 
	� �Alt
CP , e/Å3 �� &���� 
���&����)* �����$  

� ��&�
�&� 3,6-���(3,5-������&(�	���&-1-�&)-1,2,4,5-���	����� � 
	����&&�* 1—7  

����!��� 1 2 3 4 5 6 7 

C1—N2 1,612  1,612 1,633 1,610 1,606 1,585 1,627  1,627 1,694 
N2—N3 1,866  1,850 1,855 1,804 1,876 1,872 1,875  1,860 1,894 
N3—C4 1,588  1,581 1,578 1,588 1,616 1,611 1,600  1,625 1,658 
C4—N5 1,413  1,421 1,443 1,455 1,423 1,426 1,439  1,431 1,458 
N5—N6 1,651  1,652 1,650 1,611 1,654 1,649 1,661  1,664 1,749 
N6—C7 1,659  1,667 1,660 1,641 1,677 1,667 1,664  1,664 1,694 
C7—C8 1,245  1,246 1,278 1,247 1,269 1,241 1,271  1,280 1,336 
C8—C9 1,372  1,382 1,391 1,378 1,416 1,389 1,380  1,381 1,421 
C9—N5 1,453  1,422 1,463 1,418 1,479 1,451 1,468  1,481 1,510 

 
	 � % � � > �  5  

8�&����� &�(&������ +&�
�	����$ (&������� � 
	� 
2�Alt
C , e/Å5 �� &���� 
���&����)* �����$  

� ��&�
�&� 3,6-���(3,5-������&(�	���&-1-�&)-1,2,4,5-���	����� � 
	����&&�* 1—7  

����!��� 1 2 3 4 5 6 7 

C1—N2 8,801  8,800 8,842 8,796 8,797 8,754 8,835  8,839 8,978 
N2—N3 12,252  12,219 12,233 12,115 12,280 12,267 12,279  12,147 12,330 
N3—C4 8,759  8,746 8,748 8,762 8,816 8,803 8,793  8,841 8,918 
C4—N5 8,429  8,446 8,503 8,522 8,458 8,458 8,496  8,481 8,561 
N5—N6 11,823  11,828 11,828 11,700 11,841 11,821 11,859  11,869 12,120 
N6—C7 8,905  8,917 8,912 8,866 8,943 8,915 8,921  8,922 9,002 
C7—C8 6,026  6,026 6,055 6,025 6,069 6,027 6,054  6,070 6,153 
C8—C9 6,126  6,128 6,150 6,128 6,174 6,143 6,142  6,149 6,197 
C9—N5 8,535  8,466 8,565 8,452 8,602 8,534 8,576  8,604 8,688 
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	 � % � � > �  6  

9��	��� �	�����)* �	����&�$ (DFT B3LYP 6-31G(d,p)), 0<  

��(������� ���&�����)* ����	���&�
�&�	�)* 
��(&�
���  

W�����", 0< ���	 a b c d e f 

E<}�� –0,233 –0,293 –0,255 –0,199 –0,273 –0,242 –0,306 
!���� –0,106 –0,024 –0,004 –0,003 –0,095 –0,044 –0,102 

 
< ��!�! ?�����! ���&�'��� � !������� ���	 (1—7) �'!��":��" ����# ��"'�+ �—N 

(1,308 � 1,397 Å). ����!��;��" ����� (1,308 Å) ��%�:�����" ��" ��"'� C(6)—N(4) �����'�����-
�� ���;>� � ��!&����� 7 (�!. ���. 1, �), !����!��;��: ����� �!��� ��"'; �(3)—N(3) &���'�-
���;���� '�!�������" �����'��� � ��!&����� 3 (�!. ���. 1, �). W���������" &�������; � 
	� 
�'!��"���" � ���&�'��� �Alt

CP(C—N) = 1,413 � 1,694 e/Å3 (
2�Alt
CP = 8,429 � 9,002 e/Å5) � '������ �� 

����# ��"'�+ C—N (d�—N) &� ��������: �Alt
CP(C—N) = 5,766 – 3,117 �d�—N (R = 0,996, F = 5870, 

n = 45). 
	���! �%��'�!, !����!��;�#� ��=��!�>�� &� ����?���: � ��$����+ ��������� 1 !���-

���� ���	 ��&#�#���� &�� �%��'������ ��!&����� � 3-�����-5-���=���!����-1,2,4-����'�-
��!, � �!����, �����*���� ��"'�+. 	��, ���� � ���!����#$ ���������$ 2—6 ������� ���������� 

����# ��"'� �j ( 1

1
(| |) / ,

n
j

j i i
i

d d n
�

� � ��  ��� 1
id  — �����"" ����� i-�+ ��"'� � !������� ���	  

� ��������� 1; j
id  — ����� i-+ ��"'� � !������� ���	 � j-! ���!�����! ��������� (j = 2—7, 

��" ��������� 6 ��&��;'����� ������� '��*���� ����# ��"'�); n — *���� ���������#$ ��"'�+  
� !������� ���	) � !������� ���	 (�!. ��%�. 3) �� �����������:/�+ ����*��# � ��������� 1 
�� &���#?��� 0,006 Å, �� ����# ��"'�+ � ��������� 7 ���%��;�� ����*� � ������! �� 0,018 Å. 
���������#+ ��������-$�!�*����+ �����' 0�����+ �����*�#$ ��%�����+ ��!&������� ��!-
&������ (��%�. 6) &���'��, *�� 0�����" ��'?�+ ���%����+ !������"���+ ��%����� (����) �'�-
�� f !���!��;�� ����� ��������� a—f, *�� ������� � ��� �#��9���#$ 0����������>�&����#$ 
���+����$, � ��&������!� &� ����*��� � 0������+ ���� � !������� ���	. <#�?�" ���%����" 
!������"���" ��%����; (<}��) �'��� f ���&��������" ����'�� ��9� <}�� !������# ���	  
� �����$ ���������, *�� ������� � ��� ���%#$ 0��������������#$ ���+����$. 	���� &���9���� 
�����*�#$ ��%�����+ !���� %# �%E"����; ��%�:���!�� ���"��� �'��� f �� ����# ��"'�+ � !�-
������ ���	. ������ �$�9�� ���&���9���� �����*�#$ ��%�����+ ��%�:�����" � � �'��� d 
(��!&���� 5), ��!&������%��'������ � �����#! �� �#'#���� &���%�#$ �'!�����+ � !������� 
�����'��� 1. <���"���" &��*��� ������ ��'��*���� ���"��" �'���� d � f �� �$�9�!� �������-
��>�&����#!� ���+����!� �� ���!����: !������# ���	 '���:*����" � �&������&���9��!� 
���&��������� <}�� � ���� �� �������+ NH-���&&� ����#$ ���������. 	��, �!������&&�  
� 3-�����-5-���=���!����-1,2,4-����'��� �%������ �#����+ &�������;: ���� (�!. ���. 4, �)  
� !���+ &�������;: <}�� (�!. ���. 4, �), ����� ��� � �'��� d ��%�:�����" �%�����" �����>�": 
���&��������� ���� �� NH-���&&� &�����*���� ����������� (�!. ���. 4, �), ����� ��� &���-
����; <}�� �#���� (�!. ���. 4, �). 	���� ���&��������� �����*�#$ ��%�����+ ���9�� &����-
���; � ��!�, *�� � &��>���� ��!&������%��'�����" � ���	 !�9�� �*��������; ���;�� ��'��-
��9�/�" ���� �������� f, *�� ������ ��� 0����������>�&���#! ��!&������! ��!&�����. W�� 
&������� � ���"������:� 0���������+ &�������� � !������# ���	, � ��'��;���� *��� 0���-
������" &�������; �� ���������#$ ��"'"$ � &�������+ &���9����" � ��� �����*���:��". �'�� 
9� d ���������� ��'��+ &�������� ���� �� �!������&&� �� &��"��"�� &���%�#$ ���+���. ��-
���;�#� �������# a—c � e $��������'�:��" �����!���#! ���&���������! <}�� � ���� &� 
���+ ���!���*����+ �����!� ������>����, � ��! *���� � �!������&&� (���&��������� &���'��� 
�� &��!��� �'��� 7, ���. 4, � � �). ������ �'-'� ���������" � ��$ �#��9���#$ 0����������>�&-
����#$ ���+��� &� ����?���: � !������� ���	 (�!. ��%�. 6) ��� �� �&���%�# �#'#���; &�- 
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���. 4. �'�&����$�����: ���� �'��� f  (�); <}�� �'��� f  (�); ���� �'��� d (�); <}�� �'��� d (�);  
���� �'��� 7 (�); <}�� �'��� 7 (�). 

�����$����� �!�:� �����*��� '��*���� �0,02 ��. ��. 
 

��%���� 0==����. 	���! �%��'�!, ���"��� �'��� �� ���!����: !������# ���	 &�� ��!&���-
���%��'������ �&�����"���" ��� ������?����! 0�����+ �����*�#$ ��%�����+, ��� � ���&����-
�����! &�������$ &� ���!�! ���!���*����+ �����!# &���'����#$ �'���. 

����<	

�
 

	���! �%��'�!, ���!�����" ���������'�>�" 3,6-%��(3,5-��!����&���'��-1-��)-1,2,4,5-
�����'��� � &���'����#!� �'���� (a—f) &������� � �%��'�����: ������#$ �������� � �&��-
/���: !������# ���	. � �'!������! ��������# �'��� (a—f) &����$��"� �9����!#� �'!�-
����" � !������"��#$ �������$ ��!&������ (�����*����� ����9���", �%��'������ ��&����-
���;�#$ !�9!������"��#$ ��������#$ ��"'�+ � �.&.), ��! �� !���� �� ���$ ��������!#$ ����-
��!������"��#$ ���������$ �%"'����;�� &����������� !�9!������"���" ���������" ��"'; 
NH-���&&# �'��� � =���!����! N—C—N—N ���	, *�! �%E"��"���" ������ ��������!#$ 
��!&������ � *�� &�'���"�� ����!�������; ����#� �'��!���+����" ��� ����������&�����":-
/��. 

�� ����?���: � ��$����+ ��������� 1 !����!��;�#� ��=��!�>�� (�����*������ ��"'�+) 
!������# ���	 ��%�:��:��" � ���!�����! ��������� 7. 	���� ���"��� 3-�����-5-���=���-
!����-1,2,4-����'��� �� ���!����*����� $������������� ���������#$ ��"'�+ � !������� �����-
'��� !�9�� %#�; �%E"����� ������?����! 0�����+ �����*�#$ ��%�����+ ��!&������� ��!-
&����� � �$ ���&���������! �� �!������&&� �'���. 	��, ���	 � �'�� f �%����:� ���'!���!#-
!� 0����������>�&����#!� ���+����!�, �&�����"�!#!� 0�����"!� ����, ������, � ����*�� 
�� ���$ �����;�#$ ���������, �!������&&� �'��� f $��������'����" &�����*���� &���#! �����-
�����! ���&��������" <}��, ����� ��� &�������; ���� �� ��+ �#����. W�� &������� � ��!�, 
*�� &�� ��!&������%��'������ ������� f �#���&��� � ��*����� ��>�&����, ���"����"� 0�������-
��: &�������; � !������# ���	, *�� &������� � �!��;?���: � ��+ ���� ���������#$ ��"-
'�+. ������� d, �%����:/�+ �$�9�!� � �'���! f �������-��>�&����#!� ���+����!�, $������-
��'����" ����������! &�������� ���� �� �!������&&�, &�0��!� &���%���� 0==���� �� �#'#-
����. 
�!&�����# ��!&������ a—c � e $��������'�:��" �#������9�/�!� ���� � �� !���� 
&��"��"�; ��>�&����#$ ���+��� &� ����?���: � !������� ���	. 	���! �%��'�!, �������- 
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��>�&����#� ���+���� ��!&������� ��!&������ �&�����":��" ��� ������?����! 0�����+ ���-
��*�#$ ��%�����+ &�������$, ��� � ���&���������! ���� � <}�� &� ���!���*����!� "��� 
&���'����#$ �'���. 

 
��%��� �#&������ &�� &�����9�� &�����!! ��� ���, &�����# D 09-	-3-1024, 09-�-3-

2001, 09-�-3-2004, ������ &��'������ �p ��" ����/�$ ���*�#$ ?��� �j-65261.2010.3, � ���-
9� ��&����!&;:�����+ ������!!# �
�p-B���. 
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