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В целом основным отличием строения молекул в кристаллах соединений 3а и 3b является существенно 
разное расположение фенилтетразольных фрагментов относительно центрального фрагмента S3CH. 

В изученных соединениях существуют неклассические водородные связи, представленные в табл. 3. 
Так, в кристалле соединения 2 это только внутримолекулярные связи С1 — H1…N34 между атомом 
водорода центрального фрагмента и атомом азота близлежащего тетразольного цикла. В кристалле 
соединения 3a большинство водородных связей также внутримолекулярные с участием атомов водорода 
центрального фрагмента S3CH и атомов водорода фенильных циклов, а единственная межмолекулярная 
связь C24 — H24…N24 [x + 1, y, z] формирует полимерные цепи, простирающиеся вдоль оси a (рис. 7). 
Однако в кристаллах соединения 3b существуют две внутримолекулярные связи и три межмолекулярные 
связи. Последние формируют в кристаллической структуре водородно-связанный трехмерный каркас.  
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Геометрические характеристики водородных связей  
в кристаллической структуре соединений 2, 3a и 3b 
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Hydrogen bonds geometry in the crystal structure of the compounds 2, 3a and 3b 

Соединение
Водородная связь

D — H…A H…A, Å D…A, Å D — H…A, град

2 C1 — H1…N34 2,37 2,952(2) 118

3a

C1 — H1…N14 2,33 2,8989(12) 114

C1 — H1…N34 2,37 2,8812(12) 111

C22 — H22…S2 2,66 3,2171(10) 118

C24 — H24…N24 [x + 1, y, z] 2,55 3,4628(13) 162

C32 — H32…S3 2,68 3,2259(10) 117

3b

C1 — H1…N14 2,38 2,8897(14) 111

C1 — H1…N34 [– x + 1, – y + 1, – z + 1] 2,56 3,4692(12) 151

C17 — H17…S1 2,68 3,2174(10) 116

C37 — H37…N13 [– x + 1, – y + 1, – z + 1] 2,62 3,2796(13) 127

C14 — H14…N24 [– x + 1, – y, – z + 2] 2,46 3,3837(14) 164

П р и м е ч а н и е. При обозначении водородных связей в квадратных скобках указаны преобразования симметрии для со-
ответствующих атомов.

Рис. 7. Водородно-связанная полимерная цепь  
в кристаллической структуре соединения 3a

Fig. 7. Hydrogen-bonded polymeric chain  
in the crystal structure of the compound 3a


