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

 

Методом рентгеноструктурного анализа (РСА) определено строение восьми органи-

ческих 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 [Ph3PMe] 

[RuCl4(DMSO)2] (1) P-1, a = 8,4181(3), b = 8,9389(3), c = 11,1396(4) Å,  = 69,754(1),  

β = 81,913(2),  = 64,491(1) град., V = 709,75(4) Å
3
, Z = 1. [Ph3PC6H4CH2CN] Cl  CHCl3 (2),  

P 21/n, a = 9,846(6) Å, b = 15,782(14) Å, c = 15,111(10) Å,  = 90, β = 91,027(18),  = 90 град., 

V = 2348(3) Å
3
, Z = 4. Ph4SbOC6H4(NO2-4) (3), P-1, a = 11,101(6), b = 12,684(6),  

c = 19,359(9) Å,  = 80,973(17), β = 80,17(2),  = 72,31(3) град., V = 2543(2) Å
3
, Z = 4.  

(4-BrC6H4)3Sb (4), P-1, a = 6,273(12), b = 12,83(2), c = 13,26(3) Å,  = 78,67(8), 

β = 84,33(9),  = 80,81(7) град., V = 1031(3) Å
3
, Z = 2. Ph4PBr·H2O (5), P-1, a = 10,025(10), 

b = 10,676(10), c = 10,706(13) Å,  = 77,56(4), β = 71,80(4),  = 83,26(3) град., V = 1061(2) 

Å
3
, Z = 2. [4-MeOC6H4]3Sb (6), R-3, a = 13,27(3), b = 13,27(3), c = 19,24(7) Å,  = 77,56(4), 

β = 90,  = 120 град., V = 2935(20) Å
3
, Z = 6. [Ph3PCH2C6H4CN-4]Cl, P 21/n, a = 9,456(6), 

b = 14,733(9), c = 16,271(9) Å,  = 90, β = 104,83(2),  = 90 град., V = 2191(2) Å
3
, Z = 4. 

[Ph3PCH2OH]Сl, P 21/c, a = 8,888(9), b = 17,795(19), c = 11,278(12) Å,  = 90, β = 99,52(4),  

 = 90 град., V = 1759(3) 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 производных элементов в настоящей работе впервые ис-

следовано строение восьми неизвестных ранее соединений.  

 

Экспериментальная часть 

Рентгеноструктурный анализ кристаллов соединений 18 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 структур 

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 (№ 1895767 (1), № 1895761 (2), № 1812366 (3), № 1895766 

(4), № 1895762 (5), № 1895768 (6), № 1895764 (7), № 1895763 (8); deposit@ccdc.cam.ac.uk; 

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

 

Обсуждение результатов 

Сотрудниками лаборатории химии элементоорганических соединений Южно-Уральского го-

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

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


Шарутин В.В.             Строение органических и элементоорганических соединений 
            

 41 Вестник ЮУрГУ. Серия «Химия». 
2019. Т. 11, № 3. С. 40–49 

бриджского университета структуры более 700 элементорганических, неорганических и органи-

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

металлов обсуждаются в ряде работ сотрудников ЮУрГУ [57] и иностранных авторов, напри-

мер [825]. 

В продолжение изучения строения указанных производных, в настоящей работе были сняты 

и расшифрованы структуры восьми комплексных и элементоорганических соединений (рис. 18 

и табл. 1, 2).  

 

 

 
 

Рис. 1. Строение соединения [Ph3PMe] [RuCl4(DMSO)2] (1) 

 

 

 
 

Рис. 2. Строение соединения [Ph3PC6H4CH2CN] Cl  CHCl3 (2) 
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Рис. 3. Строение соединения Ph4SbOC6H4(NO2-4) (3) 

 

 
Рис. 4. Строение соединения (4-BrC6H4)3Sb·С6H6 (4) 

 

 
 

Рис. 5. Строение соединения Ph4PBr·H2O (5) 
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Рис. 6. Строение соединения [4-MeOC6H4]3Sb  (6) 

 

 
 

Рис. 7. Строение соединения [Ph3PCH2C6H4CN-4]Cl (7) 

 

 
 

Рис. 8. Строение соединения [Ph3PCH2OH]Сl (8) 
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Taблица 2 

Основные длины связей и валентные углы в структурах 18 
 

Связь Длина, Å Угол , град. 

1 

Ru1Cl1 2,3535(5) Cl1Ru1Cl2 179,78(3) 

Ru1Cl4 2,3513(5) Cl4Ru1Cl1 91,27(2) 

Ru1Cl3 2,3495(5) Cl3Ru1Cl4 179,05(2) 

Ru1Cl2 2,3617(5) Cl3Ru1S1 92,336(18) 

Ru1S1 2,3520(5) S2Ru1Cl4 92,044(17) 

Ru1S2 2,3452(5) S2Ru1Cl3 88,144(18) 

P1C11 1,7968(15) S2Ru1S1 179,45(2) 

P1C1 1,7888(16) C1P1C7 107,89(9) 

P1C21 1,7852(19) C7P1C11 110,66(9) 

P1C7 1,7918(18) O1S1Ru1 117,76(7) 

S1O1 1,4729(15) O1S1C28 107,12(12) 

S1C28 1,775(3) O1S1C27 106,97(11) 

S1C27 1,778(3) C28S1Ru1 111,72(9) 

S2O2 1,4711(15) C28S1C27 99,30(16) 

S2C29 1,763(2) C27S1Ru1 112,26(9) 

S2C30 1,780(3) O2S2Ru1 118,08(7) 

2 

Cl1C9 1,764(5) C21P1C7 108,57(12) 

Cl2C9 1,732(5) C11P1C21 110,30(13) 

Cl3C9 1,756(4) C11P1C7 108,06(13) 

P1C21 1,791(3) C1P1C21 110,62(12) 

P1C11 1,787(3) C1P1C11 111,12(12) 

P1C1 1,787(3) C1P1C7 108,07(13) 

P1C7 1,809(3) C26C21P1 120,6(2) 

3 

Sb1O1 2,225(2) C1Sb1C21 117,68(13) 

Sb1C21 2,122(3) C1Sb1C11 111,39(12) 

Sb1C11 2,127(3) C21Sb1C11 127,95(13) 

Sb1C1 2,113(3) C31Sb1O1 176,92(10) 

Sb1C31 2,172(3) C21Sb1C31 93,84(12) 

Sb2O4 2,214(2) C1Sb1C31 97,82(13) 

Sb2C71 2,122(3) C1Sb1O1 81,79(10) 

Sb2C81 2,171(3) C61Sb2C71 115,57(12) 

Sb2C61 2,121(3) C51Sb2C61 114,59(12) 

Sb2C51 2,121(3) C51Sb2C71 127,12(12) 

O1C41 1,314(4) C81Sb2O4 178,13(10) 

O2N1 1,216(6) C71Sb2O4 83,93(10) 

O4C91 1,307(4) C71Sb2C81 94,56(11) 

O5N2 1,230(4) C61Sb2O4 82,59(10) 

4 

Sb1C1 2,098(8) C1Sb1C11 95,6(3) 

Sb1C11 2,132(8) C1Sb1C21 97,6(3) 

Sb1C21 2,132(8) C21Sb1C11 98,0(3) 

Br1C4 1,872(8) C3C4Br1 119,2(6) 

Br2C14 1,878(8) C5C4Br1 120,5(6) 

Br3C24 1,875(8) C13C14Br2 120,6(7) 

Преобразования симметрии: 
1
1-x, 2-y, 1-z 

5 

P1C11 1,786(4) C11P1C1 107,59(17) 

P1C1 1,793(4) C1P1C21 109,47(16) 



Физическая химия 

 46 Bulletin of the South Ural State University. Ser. Chemistry. 
2019, vol. 11, no. 3, pp. 40–49 

Окончание табл. 2 

Связь Длина, Å Угол , град. 

P1C21 1,797(4) C1P1C31 111,94(17) 

P1C31 1,793(4) C31P1C21 109,02(17) 

6 

Sb1C1
1
 2,197(15) C1

1
Sb1C1 94,9(6) 

Sb1C1 2,197(16) C1Sb1C1
2
 94,9(5) 

Sb1C1
2
 2,197(14) C1

1
Sb1C1

2
 94,9(5) 

Преобразования симметрии: 
1 
2-y, 1+x-y, +z; 

2 
1+y-x, 2-x, +z 

7 

P1C21 1,7894(16) C37P1C21 108,31(6) 

P1C1 1,7867(17) C11P1C21 109,92(6) 

P1C37 1,8071(16) C11P1C1 108,91(7) 

P1C11 1,7916(15) C11P1C37 111,98(6) 

8 

P1C1 1,786(4) C1P1C21 108,37(17) 

P1C21 1,800(4) C1P1C7 111,41(19) 

P1C11 1,782(4) C11P1C1 110,58(17) 

P1C7 1,834(4) C11P1C21 109,72(17) 

 

Выводы 

В настоящей работе методом РСА расшифровано строение восьми органических и элемен-

тоорганических соединений.  
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The structure of eight 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. 1 (C23H30Cl4O2PRuS2, P-1, 

a = 8.4181(3), b = 8.9389(3), c = 11.1396(4) Å,  = 69.754(1), β = 81.913(2),  = 64.491(1) 

deg., V = 709.75(4) Å
3
, Z = 1. 2 (C21H18Cl4NP, P 21/n, a = 9.846(6) Å, b = 15.782(14) Å, 

c = 15.111(10) Å,  = 90, β = 91.027(18),  = 90 deg., V = 2348(3) Å
3
, Z = 4.  

3 (C30H24NO3Sb, P-1, a = 11.101(6), b = 12.684(6), c = 19.359(9) Å,  = 80.973(17),  

β = 80.17(2),  = 72.31(3) deg., V = 2543(2) Å
3
, Z = 4. 4 (C21H15Br3Sb, P-1, a = 6.273(12),  

b = 12.83(2), c = 13.26(3) Å,  = 78.67(8), β = 84.33(9),  = 80.81(7) deg., V = 1031(3) Å
3
, Z = 

2. 5 (C24H22BrOP, P-1, a = 10.025(10), b = 10.676(10), c = 10.706(13) Å,  = 77.56(4),  

β = 71.80(4),  = 83.26(3) deg., V = 1061(2) Å
3
, Z = 2. 6 (C21H21O3Sb, R-3, a = 13.27(3),  

b = 13.27(3), c = 19.24(7) Å,  = 77.56(4), β = 90,  = 120 deg., V = 2935(20) Å
3
, Z = 6. 

7 (C26H21ClNP, P 21/n, a = 9.456(6), b = 14.733(9), c = 16.271(9) Å,  = 90, β = 104.83(2), 

 = 90 deg., V = 2191(2) Å
3
, Z = 4. 8 (C19H18ClOP, P 21/c, a = 8.888(9), b = 17.795(19), 

c = 11.278(12) Å,  = 90, β = 99.52(4),  = 90 deg., V = 1759(3) Å
3
, Z = 4. 

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

analysis. 
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