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СТРОЕНИЕ ОРГАНИЧЕСКИХ 
И ЭЛЕМЕНТООРГАНИЧЕСКИХ СОЕДИНЕНИЙ. СООБЩЕНИЕ 1 
 
В.В. Шарутин 
Южно-Уральский  государственный университет, г. Челябинск, Россия 

 
 

Методом рентгеноструктурного анализа (РСА) определено строение семи органиче-

ских и элементоорганических соединений. РСА соединений проводили на автоматиче-

ском четырехкружном дифрактометре D8 Quest Bruker (МоКα-излучение, λ = 0,71073 Å, 

графитовый монохроматор) при 293 К. Cоединение [p-Tol4Sb]{[F3CC(O)CHC(O)CF3]2Li} (1) 

P-1, a = 8,662(15), b = 11,964(18), c = 20,94(5) Å,  = 65,71(9), β = 95,20(7),  = 102,74(5) 

град., V = 2092(7) Å
3
, Z = 2. [Ph4Sb][PhC(O)CHC(O)Ph] (2), P 21/n, a = 11,335(5) Å, 

b = 14,975(7) Å, c = 19,017(9) Å, β = 101,671(16) град., V = 3161(3) Å
3
, Z = 4. 

HOC(O)C6H4(NO2-2) (3), P-1, a = 5,023(4), b = 7,556(10), c = 10,611(9) Å,  = 69,16(4), 

β = 86,07(4),  = 71,10(6) град., V = 355,6(6) Å
3
, Z = 2. [Ph3PCH2Ph]Br·DMSO (4), P-1,  

a = 10,09(3), b = 10,85(2), c = 24,80(5) Å,  = 80,42(7), β = 80,26(9),  = 77,36(12) град.,  

V = 2588(10) Å
3
, Z = 2. [(2-MeO)(Br-5)C6H3]3Sb0,5PhH (5), P 21/n, a = 9,082(7), 

b = 21,248(12), c = 13,802(12) Å, β = 106,09(4) град., V = 2559(3) Å
3
, Z = 4. Ph4SbNO3·PhH (6), 

Cc, a = 10,573(7), b = 17,484(7), c = 14,647(4) Å, β = 92,934(15) град., V = 2704,1(16) Å
3
, 

Z = 4. [(2-MeO)(Cl-5)C6H3]3Bi · ½ PhH (7), P 21/n, a = 8,920(5) Å, b = 21,362(7) Å, 

c = 13,649(5) Å, β = 107,33(2) град., V = 2482,8(17) Å
3
, Z = 4. 

Ключевые слова: строение, органическое, элементорганическое соединение, рентге-

ноструктурный анализ.  

 
 

При появлении в Южно-Уральском государственном университете современного дифракто-

метра D8 Quest возможность определения кристаллических структур органических, неорганиче-

ских, координационных и элементоорганических соединений неизмеримо возросла, поэтому 

представлялось возможным определить строение не только основных кристаллических продук-

тов реакций, но и минорных, иногда выделяемых из реакционной смеси в следовых количествах, 

а также некоторых исходных соединений.  

В продолжение изучения строения органических и элементоорганических производных в на-

стоящей работе исследовано строение семи органических и элементоорганических соединений.  

 

Экспериментальная часть 

Рентгеноструктурный анализ кристаллов соединений 17 проводили на дифрактометре D8 

Quest фирмы Bruker (Mo K-излучение,  0,71073 Å, графитовый монохроматор) при 293 К. Сбор, 

редактирование данных и уточнение параметров элементарной ячейки, а также учет поглощения 

проведены по программам SMART и SAINT-Plus [1]. Все расчеты по определению и уточнению 

структуры выполнены по программам SHELXL/PC [2] и OLEX2 [3]. Структуры определены пря-

мым методом и уточнены методом наименьших квадратов в анизотропном приближении для не-

водородных атомов. Основные кристаллографические данные и результаты уточнения струк-

тур 18 приведены в табл. 1, основные длины связей и валентные углы  в табл. 2.  

Полные таблицы координат атомов, длин связей и валентных углов депонированы в Кем-

бриджском банке структурных данных (№ 1919939 (1), № 1963503 (2), № 1919941 (3), № 1993004 

(4), № 1980083 (5), № 1991905 (6), № 2044008 (7); deposit@ccdc.cam.ac.uk; 

http://www.ccdc.cam.ac.uk). 

 

http://mail.rambler.ru/mail/compose.cgi?enc=utf-8;ec2f;mailto=deposit%40ccdc.cam.ac.uk
http://mail.rambler.ru/mail/redirect.cgi?url=http%3A%2F%2Fwww.ccdc.cam.ac.uk;href=1
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Обсуждение результатов 

Сотрудниками лаборатории химии элементоорганических соединений Южно-Уральского го-

сударственного университета (ЮУрГУ) задепонированы в банке структурных данных Кем-

бриджского университета структуры более 800 элементорганических, неорганических и органи-

ческих производных [4]. Особенности строения многих комплексов переходных и непереходных 

металлов обсуждаются в ряде работ сотрудников ЮУрГУ [517] и иностранных авторов, напри-

мер [1831]. 

В продолжение изучения строения указанных производных в настоящей работе были рас-

шифрованы структуры семи органических и элементоорганических соединений (рис. 17 и 

табл. 1, 2).  

 
 

Рис. 1. Строение соединения [p-Tol4Sb]{[F3CC(O)CHC(O)CF3]2Li} (1) 
 
 

 
 

Рис. 2. Строение соединения [Ph4Sb] [PhC(O)CHC(O)Ph] (2) 
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Рис. 3. Строение соединения HOC(O)C6H4(NO2-2) (3) 
 
 
 

 

 
Рис. 4. Строение соединения [Ph3PCH2Ph]Br·DMSO (4) 
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Рис. 5. Строение соединения [(2-MeO)(Br-5)C6H3]3Sb  ½ PhH (5) 

 

 

 
 

Рис. 6. Строение соединения Ph4SbNO3 · PhH (6) 
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Рис. 7. Строение соединения [(2-MeO)(Cl-5)C6H3]3Bi · ½ PhH (7) 

 

 
Таблица 1 

Кристаллографические данные, параметры эксперимента и уточнения структур соединений 17 

Параметр 
Значение 

1 2 3 4 5 6 7 

М 907,31 653,39 167,12 1022,87 718,89 570,27 672,74 

Сингония Триклинная 
Моноклин-

ная 
Триклинная Триклинная 

Моноклин-

ная 

Моноклин-

ная 

Моноклин-

ная 

Пр. гр. P-1 P21/n P-1 P-1 P21/n Cc P21/n 

a, Å 8,662(15) 11,335(5) 5,023(4) 10,09(3) 9,082(7) 10,573(4) 8,920(5) 

b, Å 11,964(18) 14,975(7) 7,556(10) 10,85(2) 21,248(12) 17,484(7) 21,362(7) 

c, Å 20,94(5) 19,017(9) 10,611(9) 24,80(5) 13,802(12) 14,647(4) 13,649(5) 

, град 95,71(9) 90,00 69,16(4) 80,42(7) 90,00 90,00 90,00 

β, град 95,20(7) 101,671(16) 86,07(4) 80,26(9) 106,09(4) 92,934(15) 107,33(2) 

, град 102,74(5) 90,00 71,10(6) 77,36(12) 90,00 90,00 90,00 

V, Å
3
 2092(7) 3161(3) 355,6(6) 2588(10) 2559(3) 2704,1(16) 2482,8(17) 

Z 2 4 2 2 4 4 4 

(выч.), г/см
3
 1,440 1,373 1,561 1,312 1,866 1,401 1,800 

, мм
–1

 0,748 0,905 0,131 1,747 5,784 1,050 7,446 

F(000) 904,0 1328,0 172,0 1056,0 1380,0 1152,0 1292,0 

Форма кри-

сталла (раз-

мер, мм) 

0,63×0,58×0,27 0,3×0,23×0,21 0,46×0,3×0,13 0,49×0,3×0,13 0,51×0,17×0,07 0,52×0,46×0,23 
0,5×0,11×0,

09 

Область сбора 

данных по 2, 

град 

5,6  46,8 5,86  55,92 6,02  66,36 5,48  49 6,04  58,6 7,02  57 6,12  55,82 

Интервалы 

 индексов 

отражений 

–9 ≤ h ≤ 9,  

–13 ≤ k ≤ 13,  

–23 ≤ l ≤ 23 

–14 ≤ h ≤ 

14,  

–19 ≤ k ≤ 19, 

 –25 ≤ l ≤ 24 

–7 ≤ h ≤ 7,  

–11 ≤ k ≤ 11,  

–16 ≤ l ≤ 16 

–11 ≤ h ≤ 

11,  

–12 ≤ k ≤ 12,  

–28 ≤ l ≤ 28 

–12 ≤ h ≤ 

12,  

–29 ≤ k ≤ 29,  

–18 ≤ l ≤ 18 

–14 ≤ h ≤ 

14,  

–23 ≤ k ≤ 23,  

–19 ≤ l ≤ 19 

–11 ≤ h ≤ 

11,  

–28 ≤ k ≤ 28,  

–17 ≤ l ≤ 17 

Измерено 

отражений 
22995 62718 14572 34696 67546 34530 40401 

Независимых 

отражений 

5962  

(Rint = 0,0393)  

7536  

(Rint = 0,0281) 

2703  

(Rint = 

0,0324) 

8322  

(Rint = 0,0931) 

6921  

(Rint = 

0,0580) 

6824  

(Rint = 

0,0347) 

5924  

(Rint = 

0,0334) 
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Окончание табл. 1 

Параметр 
Значение       

1 2 3 4 5 6 7 

Число 

отражений 

с F
2 
 2(F

2
) 

4793 6450 1852 5266 5345 5902 5222 

Переменных  

уточнения 
509 379 110 563 283 288 283 

GOOF 1,028 1,157 1,044 1,027 1,083 1,016 1,150 

R-факторы 

по F
2
 > 2(F

2
) 

R1 = 0,0644,  

wR2 = 0,1580 

R1 = 0,0272,  

wR2 = 

0,0591 

R1 = 0,0502, 

wR2 = 

0,1225 

R1 = 0,0745, 

wR2 = 

0,2179 

R1 = 0,0355, 

wR2 = 

0,0758 

R1 = 0,0315, 

wR2 = 

0,0736 

R1 = 0,0269, 

wR2 = 

0,0623 

R-факторы 

по всем 

отражениям 

R1 = 0,0831,  

wR2 = 0,1759 

R1 = 0,0360,  

wR2 = 

0,0650 

R1 = 0,0808, 

wR2 = 

0,1371 

R1 = 0,1194, 

wR2 = 

0,2544 

R1 = 0,0551, 

wR2 = 

0,0824 

R1 = 0,0412, 

wR2 = 

0,0772 

R1 = 0,0330, 

wR2 = 

0,0654 

Остаточная 

электронная 

плотность 

(max/min), 

e/A
3
 

1,50/–0,60 0,69/–0,58 0,28/–0,31 1,19/–1,04 0,53/–1,09 0,64/–0,54 0,48/–2,02 

 

Taблица 2 

Основные длины связей и валентные углы в структурах 17 
 

Связь Длина, Å Угол , град. 

1 

Sb(1)C(21) 2,100(8) C(21)Sb(1)C(1) 107,5(3) 

Sb(1)C(1) 2,108(8) C(21)Sb(1)C(11) 114,2(3) 

Sb(1)C(11) 2,103(7) C(11)Sb(1)C(1) 108,9(3) 

Sb(1)C(31) 2,091(8) C(31)Sb(1)C(21) 109,3(3) 

O(1)C(44) 1,248(8) C(31)Sb(1)C(1) 110,0(3) 

O(1)Li(1) 1,927(12) C(31)Sb(1)C(11) 106,9(3) 

O(2)C(42) 1,234(9) C(44)O(1)Li(1) 123,1(6) 

O(2)Li(1) 1,918(13) C(42)O(2)Li(1) 124,1(6) 

F(8)C(46) 1,255(12) C(47)O(4)Li(1) 123,7(6) 

F(9)C(46) 1,319(12) C(49)O(3)Li(1) 123,9(6) 

O(4)C(47) 1,249(8) O(2)C(42)C(43) 127,4(7) 

O(4)Li(1) 1,920(13) O(2)C(42)C(41) 115,2(9) 

F(7)C(46) 1,267(12) F(6)C(45)C(44) 115,6(10) 

O(3)C(49) 1,236(9) F(6)C(45)F(5) 101,4(13) 

O(3)Li(1) 1,928(12) F(5)C(45)C(44) 115,5(8) 

C(42)C(43) 1,399(11) C(22)C(21)Sb(1) 119,3(5) 

C(42)C(41) 1,507(13) C(26)C(21)Sb(1) 120,5(6) 

2 

Sb(1)O(1) 2,2608(18) O(2)Sb(1)O(1) 78,77(5) 

Sb(1)O(2) 2,2355(17) C(31)Sb(1)O(1) 82,09(7) 

Sb(1)C(31) 2,157(2) C(31)Sb(1)O(2) 80,87(8) 

Sb(1)C(1) 2,164(2) C(31)Sb(1)C(1) 95,10(8) 

Sb(1)C(21) 2,151(2) C(31)Sb(1)C(11) 97,31(8) 

Sb(1)C(11) 2,158(2) C(1)Sb(1)O(1) 89,89(7) 

O(1)C(7) 1,282(2) C(1)Sb(1)O(2) 168,36(7) 

O(2)C(9) 1,275(2) C(21)Sb(1)O(1) 81,39(8) 

C(31)C(36) 1,386(3) C(21)Sb(1)O(2) 83,91(8) 

C(31)C(32) 1,386(3) C(21)Sb(1)C(31) 159,41(8) 

C(1)C(2) 1,385(3) C(21)Sb(1)C(1) 97,09(9) 

C(1)C(6) 1,385(3) C(21)Sb(1)C(11) 95,69(9) 

C(7)C(41) 1,500(3) C(11)Sb(1)O(1) 165,78(7) 
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Продолжение табл. 2 

Связь Длина, Å Угол , град. 

3 

O(2)C(7) 1,229(2) C(3)C(2)N(1) 116,23(13) 

O(4)N(1) 1,2172(17) C(1)C(2)N(1) 121,23(12) 

O(1)C(7) 1,3072(18) C(2)C(1)C(7) 122,66(11) 

O(3)N(1) 1,2209(18) C(2)C(1)C(6) 117,42(12) 

C(4)C(3) 1,389(2) C(6)C(1)C(7) 119,58(13) 

C(4)C(5) 1,383(2) O(2)C(7)O(1) 123,73(13) 

C(3)C(2) 1,385(2) O(2)C(7)C(1) 121,72(13) 

C(2)C(1) 1,3967(19) O(1)C(7)C(1) 114,45(12) 

C(2)N(1) 1,477(2) O(4)N(1)O(3) 124,11(12) 

C(1)C(7) 1,487(2) O(4)N(1)C(2) 118,15(12) 

C(1)C(6) 1,397(2) O(3)N(1)C(2) 117,64(11) 

C(6)C(5) 1,390(3) C(5)C(6)C(1) 120,76(14) 

4 

S(1)O(1) 1,494(8) O(1)S(1)C(7) 107,1(5) 

S(1)C(7) 1,772(11) O(1)S(1)C(8) 107,7(5) 

S(1)C(8) 1,737(12) C(8)S(1)C(7) 98,6(6) 

P(1)C(37) 1,808(7) C(37)P(1)C(11) 112,6(3) 

P(1)C(11) 1,809(7) C(37)P(1)C(21) 108,5(3) 

P(1)C(21) 1,815(7) C(11)P(1)C(21) 108,1(3) 

P(1)C(1) 1,794(8) C(1)P(1)C(37) 109,8(3) 

P(2)C(61) 1,806(7) C(1)P(1)C(11) 109,2(3) 

P(2)C(77) 1,818(7) C(1)P(1)C(21) 108,5(3) 

P(2)C(51) 1,799(7) C(61)P(2)C(77) 112,3(3) 

P(2)C(41) 1,825(7) C(61)P(2)C(41) 108,2(3) 

S(2)O(2) 1,448(7) C(77)P(2)C(41) 110,3(3) 

S(2)C(47) 1,771(11) C(51)P(2)C(61) 109,1(3) 

5 

Sb(1)C(21) 2,161(4) C(21)Sb(1)C(11) 92,84(11) 

Sb(1)C(11) 2,162(3) C(21)Sb(1)C(1) 95,13(12) 

Sb(1)C(1) 2,166(3) C(11)Sb(1)C(1) 94,23(12) 

Br(1)C(5) 1,913(4) C(2)O(1)C(7) 117,7(3) 

Br(2)C(15) 1,905(3) C(12)O(2)C(17) 118,2(3) 

Br(3)C(25) 1,905(4) O(3)C(22)C(21) 114,4(3) 

O(1)C(2) 1,374(4) O(3)C(22)C(23) 124,4(3) 

O(1)C(7) 1,422(4) C(23)C(22)C(21) 121,2(4) 

O(2)C(12) 1,369(4) C(22)C(21)Sb(1) 116,0(2) 

O(2)C(17) 1,425(4) C(26)C(21)Sb(1) 125,4(2) 

O(3)C(22) 1,366(4) C(26)C(21)C(22) 118,5(3) 

C(22)C(21) 1,405(5) C(12)C(11)Sb(1) 117,6(2) 

C(22)C(23) 1,386(5) C(16)C(11)Sb(1) 123,4(2) 

6 

Sb(1)C(1) 2,123(2) C(1)Sb(1)O(1) 79,76(10) 

Sb(1)O(1) 2,481(3) C(31)Sb(1)O(1) 177,55(12) 

Sb(1)C(31) 2,153(4) C(11)Sb(1)C(1) 119,50(13) 

Sb(1)C(11) 2,107(4) C(11)Sb(1)C(31) 99,51(16) 

Sb(1)C(21A) 2,072(5) C(11)Sb(1)C(21B) 113,7(7) 

Sb(1)C(21B) 2,108(16) C(21A)Sb(1)C(1) 112,8(3) 

C(1)C(2) 1,3900 C(21A)Sb(1)C(31) 97,1(4) 

O(1)N(1) 1,207(4) C(21A)Sb(1)C(11) 121,4(3) 

N(1)O(2) 1,279(4) C(21B)Sb(1)C(1) 119,9(7) 
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Окончание табл. 2 

Связь Длина, Å Угол , град. 

N(1)O(3) 1,245(4) C(21B)Sb(1)C(31) 98,3(10) 

7 

Bi(1)C(1) 2,267(3) C(11)Bi(1)C(1) 92,96(12) 

Bi(1)C(11) 2,261(3) C(21)Bi(1)C(1) 90,26(12) 

Bi(1)C(21) 2,253(3) C(21)Bi(1)C(11) 92,96(12) 

Cl(1)C(5) 1,749(3) C(2)O(1)C(7) 118,2(3) 

Cl(2)C(15) 1,747(4) C(12)O(2)C(17) 117,6(3) 

Cl(3)C(25) 1,752(5) C(22)O(3)C(27) 118,4(4) 

O(1)C(2) 1,376(4) C(2)C(1)Bi(1) 116,4(2) 

O(1)C(7) 1,418(5) C(6)C(1)Bi(1) 124,3(2) 

O(2)C(12) 1,375(4) C(6)C(1)C(2) 119,3(3) 

O(2)C(17) 1,421(5) O(1)C(2)C(1) 115,3(3) 

O(3)C(22) 1,376(5) O(1)C(2)C(3) 123,8(3) 

O(3)C(27) 1,420(6) O(2)C(12)C(11) 114,5(3) 

C(1)C(2) 1,392(5) O(2)C(12)C(13) 124,2(3) 

 

Выводы 

В настоящей работе методом РСА расшифровано строение семи органических и элементоор-

ганических соединений.  
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COMPOUNDS. PART 1 
 

V.V. Sharutin, sharutin50@mail.ru 
South Ural State University, Chelyabinsk, Russian Federation 
 

The structure of seven organic and organoelemental compounds was determined by X-

ray structural analysis (XRD). XRD analysis of compounds was performed on an automatic 

four-circle diffractometer D8 Quest Bruker (МоКα, λ = 0.71073 Å, 293 К. 

[p-Tol4Sb]{[F3CC(O)CHC(O)CF3]2Li} (1) P-1, a = 8.662(15), b = 11.964(18), c = 20.94(5) Å, 

 = 65.71(9), β = 95.20(7),  = 102.74(5) deg., V = 2092(7) Å
3
, Z = 2. 

[Ph4Sb][PhC(O)CHC(O)Ph] (2), P 21/n, a = 11.335(5) Å, b = 14.975(7) Å, c = 19.017(9) Å, 

β = 101.671(16) deg., V = 3161(3) Å
3
, Z = 4. HOC(O)C6H4(NO2-2) (3), P-1, a = 5.023(4), 

b = 7.556(10), c = 10.611(9) Å,  = 69.16(4), β = 86.07(4),  = 71.10(6) deg., V = 355.6(6) Å
3
, 

Z = 2. [Ph3PCH2Ph]Br·DMSO (4), P-1, a = 10.09(3), b = 10.85(2), c = 24.80(5) Å,  = 80.42(7), 

β = 80.26(9),  = 77.36(12) deg., V = 2588(10) Å
3
, Z = 2. [(2-MeO)(Br-5)C6H3]3Sb0.5PhH (5), 

P 21/n, a = 9.082(7), b = 21.248(12), c = 13.802(12) Å, β = 106.09(4) deg., V = 2559(3) Å
3
, 

Z = 4. Ph4SbNO3·PhH (6), Cc, a = 10.573(7), b = 17.484(7), c = 14.647(4) Å, β = 92.934(15) 

deg., V = 2704.1(16) Å
3
, Z = 4. [(2-MeO)(Cl-5)C6H3]3Bi · ½ PhH (7), P 21/n, a = 8.920(5) Å, 

b = 21.362(7) Å, c = 13.649(5) Å, β = 107.33(2) deg., V = 2482,8(17) Å
3
, Z = 4. 

Keywords: structure, organic compound, organoelemental compound, X-ray structural 

analysis. 
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