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Аннотация  
В связи с изучением химической активности в реакции конденсации, методом нитрозирования 

соответствующих 1,3-дикетонов нитритом натрия в уксусной кислоте синтезирован и изучен ряд 2-

гидроксиимино-1,3-дикетонов с различными заместителями R1 = CH3, R2 = -CH3, -C6H5, -C6H4CH3, -C6H4Cl, -

C6H4Br. Предполагалось, что химическая активность этих реагентов также проявляется в предкристалли-

зационном состоянии в растворе через молекулярную упаковку в кристаллах. Индивидуальность 

полученных соединений была подтверждена C, H, N анализом, спектроскопией ЯМР и рентгеновской 

дифракцией. Кристаллические структуры были решены с использованием метода порошковой рентге-

новской дифракции. Параметры ячейки установлены путем индексирования порошковых рентгенограмм. 

Пространственные группы определены из анализа систематических погасаний. Структурные решения были 

получены моделированием с использованием подхода «имитации отжига» в прямом пространстве. Атомы 

водорода включены в конечную уточняемую модель жестко связанными с соответствующими атомами C и 

N. Окончательное уточнение проведено методом полнопрофильного анализа. Установлено, что для 

исследованных соединений характерен специфический структурный мотив. Молекулярная структура 

построена из цепочек 2-гидроксиимино-1,3-пропандиона вокруг оси 21. Образуется спиральное чередование 

пропандионовых цепей, связанных в бесконечный полимер водородными связями. Соседние винтовые 

структуры частично пересекаются в пространстве за счет проникновения друг в друга плоских 

ароматических фрагментов и обеспечивают более плотную упаковку молекул. При рассмотрении вдоль оси 

21 можно выделить послойное строение с характерной высотой слоя около 7.1 Å, в формировании которого 

2-гидроксиимино-1,3-пропандионовый фрагмент играет доминирующую роль. Различие в химической 

активности соединений объясняется динамической инертностью, связанной с массой заместителя в 2-

гидроксиимино-1,3-пропандионовой части молекулы. 
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