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(Представлено академиком А. Н. Фрумкиным 30 XII 1954)

Индиго и ряд его производных относятся к группе широко используе­
мых красителей. В литературе значительное внимание уделяется выясне­
нию вопроса строения индиго и индигоидных красителей, установлению 
причин отсутствия геометрических изомеров, выяснению особенностей 
окраски и возможности существования водородной связи между имино­
труппами и кислородами кар­
бонильных групп и т. д. 
(1-3). Определение простран­
ственного расположения ато­
мов в молекулах, а так­
же расположения молекул в 
кристаллах этих соединений, 
установление межатомных 
расстояний и валентных уг­
лов методами рентгеновского 
анализа до последнего вре­
мени не было произведено. 
Недавно опубликованы крат­
кие сообщения Эллер о неко­
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торых результатах исследования индиго, выполненных при помощи дву­
мерных проекций электронной плотности (4).

Настоящая работа посвящена рентгеноструктурному исследованию ин­
диго и тиоиндиго. При исследовании наиболее интересного соединения —

индиго — был использован 
метод трехмерных рядов 
электронной плотности.

Кристаллы индиго и тио­
индиго были получены субли­
мацией очищенных образцов 
этих красителей. Данные об 
элементарных ячейках и про­
странственных группах кри­
сталлов приведены в табл. 1.

Эти значения согласуются с результатами, полученными Эллер (5). Прин­
ципиальная расшифровка структур проводилась при помощи геометриче-

Таблица 1

ского анализа и метода проб и ошибок. Для уточнения координат атомов

Вещество а ь С Р Простр. группа Z

Индиго . . 9,23+0,02 5,74+0,02 12,25+0,02 116°30' Pzjc 2
Тиоиндиго 7,82+0,01 3,92+0,01 20,34+0,07 92°40' Pijc 2
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тиоиндиго, имеющего короткую ось Ь, была построена проекция электрон­
ной плотности вдоль этой оси (рис. 1), и по деформации бензольного’ 
кольца в предположении, что молекула плоская, определен ее наклон к 
плоскости (010).

Таблица 2

Атом
Тиоиндиго Индиго Индиго по данным Эллер

X Z X У Z X І у 1 2
Q 0,454 0,023 0,049 0,907 0,020 0,053 0,908 0,020
с2 0,513 0,091 0,103 0,793 0,142 0,097 0,785 0,138
Сз 0,370 0,125 0,197 0,593 0,138 0,196 0,590 0,138
С4 0,370 0,188 0,277 0,421 0,222 0,276 0,421 0,223
с5 0,226 0,214 0,364 0,256 0,196 0,366 0,258 0,199
с. 0,068 0,177 0,373 0,261 0,087 0,373 0,259 0,088
с7 0,071 0,113 0,293 0,432 0,004 0,295 0,446 0,004
Сз 0,217 0,091 0,209 0,602 0,029 0,208 0,599 0,028
S 0,230 0,009 — — — — — —
N — — 0,124 0,793 0,963 0,120 0,802 0,960
О 0,656 0,108 0,059 0,847 0,219 0,058 0,852 0,220

В табл. 2 приведены координаты атомов в плоскости проекции; на
рис. 2 даны значения валентных углов и межатомных расстояний в моле­
куле. Для определения координат атомов индиго, помимо двумерной

Рис. 3

проекции вдоль моноклин­
ной оси, были использова­
ны, также линейные сечения 
трехмерной функции элек­
тронной плотности, парал­
лельные моноклинной оси, и 
двумерное сечение по плоско­
сти (210), близко располо­
женной к плоскости молеку­
лы (рис. 3). Принципиаль­
ная расшифровка струк­
туры индиго совпала с ре­
зультатами Эллера, однако.

атомов имеются некоторые расхождения 
ны межатомные расстояния в молекуле

Все атомы молекулы инди­
го, за исключением атомов 
азота и атомов углерода 2 и 2', 
лежат в одной плоскости.

Атомы азота выходят из 
плоскости молекулы на 0,07 А, 
а атомы углерода 2 и 2' hs 
0,05 А.

Каждый атом азота нахо­
дится на расстоянии 2,88 А от 
атома кислорода той же моле­
кулы и на расстоянии 2,94 А от

в значения координат- 
(табл. 2). На рис. 4 приведе- 
и значения валентных углов.

кислорода соседней молекулы, свя-атома
занной с первой плоскостью скольжения. Это позволяет сделать вывод о
существовании в кристаллическом индиго межмолекулярных водородных 
связей.
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