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��� ����������� ���������� 2-�����!�"�#�$�"��� �" #!������ ��#� %��&'!� %���-
#��( 1&. ) %���#��(�* 1�—& #��!�&�� 2-�����!�"�#�$�"��� ��"��'�+��, �"��#��# 
���%���/!��!# � &%�����! � ���%���/!��!# ����0��6 9�&%%� �������!�0�� %�������� 
�!�"�#�$�"���. �� %�� ���# *�����!� (%���!$����!�0����0) #!/#��!�&�,���* �-��,"!6 
N—H…N ��*���,!��,, � %���#��(! 1b c '!���0#, �!"�����#�#� #��!�&��#� #!/#�-
�!�&�,���, �-��,"0 ��&�!����,!��, #!/$& �$���#!���#� #��!�&��#�. ��� �"&'!��� 
���&��&�� ���������� $�&9�9� %���"��$��9� �!�"�#�$�"��� — 2-(1-9�$���������)�!�"-
�#�$�"��� (2) �����&/!�� ����, %���#��(��, #�$�(���>�, � %���!$!�� �!"&�0���� 
�������!�0��9� �����"� ���������'!���6 ���&��&�� $�&* %���#��(�� 2� � 2b. 
 
DOI: 10.15372/JSC20170330 
 
' � ( ) � � * �  & � � � �: �!�"�#�$�"���, %���#��(��! #�$�(���>��, 2-�����!�"�#�-
$�"��, 2-(1-9�$���������)�!�"�#�$�"��, �!��9!�����&��&���6 �����" (���). 

 
B!�"�#�$�"��� — ��/��6 ����� ��!$��!��6 � *�#�'!���6 � %�����'!���6 ��'!� "�!��, 

[ 1—4 ], �������! ����"������0 ��"��'��! %���#��(��! #�$�(���>�� � "�����#���� �� &���-
��6 ���������"�>�� [ 5, 6 ]. ���#!��# #�9&� ���0 ��������� 2-�����!�"�#�$�"��� (1), ����-
�!���! �" ��"��* ���������!�!6 ($�*���#!���/9!����) � $�&* %���#��(��* #�$�(���>�,* 
(1�, 1&) [ 6 ]. ) %���#��(! 1�, � ���##!���'!���6 '���� ,'!6�� ��$!�/���, $�! #��!�&��  
2-�����!�"�#�$�"���, � �$�� �" ��* ��"&%��,$�'!��. 	�!��6 %���#��( 1b %��&'��� %&�!# �*-
��/$!��, ��������� %���#��(� 1� $� 179 K, � ���##!���'!���6 '���� !9� &'����&+� '!���! 
#��!�&�� 2-�����!�"�#�$�"��� [ 6 ]. 

��� ����������� ���������� 2-�����!�"�#�$�"��� �" $�&9�9� ���������!�, — #!������ 
��#� %��&'!� %���#��( 1&, %���#!��� ������9� %�!$�����!�� � ����. 1 (�#. L��%!��#!����0-
�&+ '���0). ) %���#��(�* 1�—& #��!�&�� 2-�����!�"�#�$�"��� ��"��'�+��, �"��#��# ���-
%���/!��!# � &%�����! � ���%���/!��!# ����0��6 9�&%%� �������!�0�� %�������� �!�"�#�-
$�"���. �� %�� ���# *�����!� (%���!$����!�0����0) #!/#��!�&�,���* �-��,"!6 N—H…N ��-
*���,!��,, � %���#��(! 1b � '!���0#, �!"�����#�#� #��!�&��#� #!/#��!�&�,���, �-��,"0 
��&�!����,!��, #!/$& �$���#!���#� #��!�&��#� [ 6 ]. 

��� �"&'!��� ���&��&�� ���������� $�&9�9� %���"��$��9� �!�"�#�$�"��� — 2-(1-9�$�-
��������)�!�"�#�$�"��� (2) �����&/!�� ����, %���#��(��, #�$�(���>�, (���, ��"#�/��, 
���0���). ����#!��� ��!#!������6 ,'!6�� ���������� #��!�&�� 2 [ 7 ]: a = 13,734(3), 
b = 15,376(3), c = 7,916(2) Å, � = � = � = 90�, %����������!���, 9�&%%� P212121 — �! ���%�$�+�  
� ��P�#� $����#� ���, %��&'!���#� $�, ��������� ���9� ��!$��!��, (����. 1). � >!�0+  
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	 � � � � > �  1  

�������� &���	����(��/�)��&�� 
�����	�� � ����&	����	�&�  
���	(����	��&	����(� 4&�
������	� +�- �	��&	�� 1&, 2� 

��!$��!��! 1&* 2� 

���!�&�,���, (��#&�� C9H10N2 C9H10N2O 
Mr, 9/#�� 146,19 162,19 
���9���, ����������, ����������, 
�����������!���, 9�&%%� P21/c P21/c 
Z 4 4 
�, b, c, Å 6,806(1),  11,893(2),  10,094(2) 10,603(2),  10,341(2),  8,656(2) 
�, 9��$. 97,53(2) 105,86(3) 
V, Å3 810,0(3) 912,9(3) 
�, 9/�#3 1,199 1,180  
��"#!�� ���������, ## 0,35�0,48�0,55 0,40�0,45�0,55 
������0 �����������, 2�, 9��$. 5,78 	 � 	 75,92 4,33 	 � 	 56,32 

exp, ##–1 0,574 0,642 
U���� �!"�����#�* ����/!��6 1661 1186 
U���� ����/!��6 � I  > 2�(I ) 1272 861 
R1 (I  > 2�(I ) � ���!!)  0,0461 (0,0625) 0,0455 (0,0682) 
wR2  0,1173 (0,1326) 0,1251 (0,1446) 
GOOF 1,020 0,949 
��"������! %��� L�, e/Å3 0,184 � –0,185 0,142 � –0,121 
CCDC 1455573 1455574 

 
 

 

* ���&��&�� ���!! �%����� � �����! [ 6 ].  
 
��,��!��, ���9� ��%���� ��#� %���!$!� ���, � � �����,�!6 �����! %����$,��, �!"&�0���� 
�������!�0��9� �����"� ���������'!���6 ���&��&�� ����#������!#�* $�&* %���#��(�� 2�, 2b 
(���. 1). 

$+&"�%!��-/��0-�3 )�&/0. �*%�4!��-!� ��-�+%!&/�����. ������������� ��!$��!-
��6 1 � 2 ���� �����!�� �" �������� #!������ %&�!# #!$�!���9� ��%��!��, ���������!�, %�� 
��#�����6 �!#%!���&�! � �#!�� ��$ %��"��'��* %��"#. 

��-/5�-�&/%�+/�%-*6 7+&"�%!��-/. ����#!��� ��!#!������6 ,'!6�� �%�!$!�!�� � &��'-
�!�� �� $�(�����#!��! CCD Xcalibur Ruby (Oxford Diffraction) $�, ���������� 1& � �� '!��-
�!*��&/��# $�(�����#!��! STOE Stadi-4 $�, ���������� 2� � ��%��0"�����!# CuK�-�"�&-
'!��,, 9��(�����6 #���*��#���� (T  = 293 K). 	�!*#!���6 ����� ����/!��6 %��&'!� �� ����-
�!����&+��* $�(�����#!���*. ��%����� �� %�9���!��! ���$����0 #!��$�# Multi-scan [ 8 ].  
) ����. 1 %���!$!�� �������! %���#!��� �!��9!�����&��&���* ���%!��#!���� � ���'!��� 
&��'�!��, ���&��&� ���������� 1& � 2�. 

���&��&�� ���P�(������ %�,#�# #!��$�# � ��#��* ��#%�!��� %��9��## SHELXS-2014, 
���'!�� %� &��'�!��+ ���&��&� ��%���!�� %� %��9��##! SHELXL-2014 [ 9 ]. )�! �!��$���$- 
 

 
 

���. 1. ����#��(��, #�$�(���>�, 2b 
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��! ���#� &��'�!�� #!��$�# ���#!�0P�* ���$����� (%� F2) � %����#����'��# ���"����%��# 
%�����/!���. ����/!��, ���#�� ��$���$� &�������!�� 9!�#!���'!��� %� %���>�%& ��!"$���� 
� &��'�!�� � (�����������#� %���#!���#� �"����%��9� �#!�!��, Uiso = nUeq, 9$! n = 1,5 $�, 
#!���0��* 9�&%% � 1,2 $�, �����0��*, � Ueq — �������!����6 �"����%��6 %���#!�� �#!�!��, 
�����!����&+��* ���#�� &9�!��$�. 
���$����� ���#�� ��$���$� NH- � OH-9�&%% �%�!$!�!�� 
���%!��#!����0�� �" ��"������9� ����!"� ��!�������6 %�������� (L�) � &��'�!�� �"����%��. 

���!����� �!��9!�����&��&���9� �����"� � ��$! CIF-(�6�� $!%��������� � 
!#���$/-
���# >!���! ������������&��&���* $����* (CCDC), ���&$� #�9&� ���0 �����$�� %��&'!�� %� 
"�%���& %� ��!$&+�!6 �����!: www.ccdc.cam.ac.uk/data_request/cif 

�8&����-!� %�9��0/�/��. ) #��!�&��* 1 � 2 ����0��, 9�&%%� ���(��#�>����� %�$��/��, 
'�� #�/!� ���"��0�, �������6 %��'���6 %�,��!��, %���#��(��6 #�$�(���>��. ��P! %�!$%�-
��/!��! %�$��!�/$�!� ���/! �����" ���������'!���6 ���&��&�� #��!�&�� 2, ����"&+�!6 $�� 
%���#��(� 2� � 2b [ 6 ]. ) ���##!���'!���6 '���� ,'!6�� %���#��(� 2� &'����&!� �$�� #��!-
�&��, � %���#��(� 2b — $�! #��!�&��. 

���!�&�,���, ���&��&�� � %���#��(! 2� ��$!�/�� %�����! (�0,007 Å) %�!�$����#���'!-
���! �!�"�#�$�"��0��! ,$�� � %�$��/��6 1-9�$���������0��6 (��9#!�� � %���/!��� �2. 
���%���/!��! ���9� (��9#!��� �������!�0�� %�������� �!�"�#�$�"��0��9� ,$�� � %���#��(�* 
2� � 2b ��"��!. z��'!��! ���������9� &9�� N1—C2—C8—C9 86,9� $�, %���#��(� 2� � $�, 
$�&* �!"�����#�* #��!�&� %���#��(� 2b 71,5 � –167,6�. �����" ���!���&�� %���"���!� %��-
�"���0����0 ���6 �!��'��� � �����9�'��* %���"��$��* �!�"�#�$�"��� [ 10—12 ]. ����� ��-
�!����* ��,"!6 C—N (��,"� ����� N1—C2 1,312(2), 1,314(3) Å � �2—N3 1,359(2), 1,349(3) Å 
�����!����!���) � ��6$!���! ���%!��#!����0�� %���/!��! � & ���#� N2 &��"���+� �� %���&�-
����! $��6��6 ��,"� %�� N1 � 2�. 

�%������ #��!�&�� 2 � ���������'!���* %���#��(�* 2� � 2b %���"��� �� ���. 2. ) #��!-
�&�! 2 #!/#��!�&�,��&+ �-��,"0 #�9&� ����"����0 �!�"�#�$�"��0��! ,$�� (�!%�$!�!���, %��� 
��!������� ���#� N � ���#� ��$���$� NH-9�&%%�) � %�$��/��6 1-9�$���������0��6 (��9#!�� 
(��-9�&%%�). �%������ #��!�&� � %���#��(! 2b �������!�� %� $����# ������ [ 6 ], 9$! #��!-
�&�� &%������� � %����������!���6 9�&%%! �212121 � ���##!���'!���, '���0 ������� �" $�&* 
�������#!��� #��!�&�� 2-(1-9�$���������)�!�"�#�$�"���, ��"��'�+��*�, ���(�9&��>�!6 
���##!���'!���9� >!���� �8. 
�� ��$�� �" ���. 2, *�����!� � %���!$����!�0����0 #!/#��!�&-
�,���* �-��,"!6 � %���#��(�* 2� � 2b ��"&��0�� ����!��� �! ��"��'�+��,. ) ����* �������-
��* ����+$�!��, �-��,"0 ��%� N—H…O � O—H…N.  

) ��������! %���#��(� 2� #��!�&�� ��,"��� �—H…N-��,"0+ �$��0 %�������� ��##!�-
��� ����0/!��, � � ����"&+� >!%0 �$��0 �����!����&+�!6 %��������. ���!�&��, ��,"����!  
 

 
 

���. 2. �%������ #��!�&�� 2 � $�&* %���#��(�* 
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	 � � � � > �  2  

9����	��)��&�� 
�����	�� ��:����&��-���� �-��-$�* � 
������/�� 2a � 2b  

D—H…A  d(D—H), Å  d(H…A), Å d(D…A), Å (DHA), 9��$. ��##!���, 

����#��( 2a 
N1—H…� 0,87(3) 1,93(4) 2,784(3) 168(2) 1–x, 1–y, –z 
O—H…N3 1,15(4) 1,55(4) 2,697(3) 172(2) x, 1,5–y, –1/2+z 

����#��( 2b 
N1—H…O1� 
N1�—H…O1 

0,86 
0,86 

1,93 
1,97 

2,750(3) 
2,828(4) 

160 
178 

1/2+x, 1/2–y, 1–z 
1/2+x, 1/2–y, 1–z 

O1�—H…N3 
O1—H…N3� 

0,82 
0,82 

1,91 
1,93 

2,713(4) 
2,743(4) 

170 
170 

x, y, z 
x, y, 1+z 

� � � # ! ' � � � !. d — ������,��!, D — $����, � — ��>!%���.  
 
>!����# ��##!���� $�&#, �-��,",#� ��%� N—H…O, ����"&+� ���6 � %�������� ��!6 b, c.  
) ��������! ��"��! �������#!��, ����"&!#�! "� �'!� ��!#!���� ��##!���� � ��,"����! �-��,-
"0+, (��#��&+� ���6 � ��P!&��"����6 %��������.  

) ��������! $�&9�9� %���#��(� 2b ��*�$��! �������#!�� ��,"��� #!/#��!�&�,���6  
�-��,"0+ �1—H…N3�, � ��� "� �'!� ��!#!��� ������,>�� �$��0 ��� � � �-��,"� �1�—H…N3 
����"&+� >!%0 �$��0 �����!����&+�!6 ���. L�� >!%� ���/! $�&#, �-��,",#� ��%� N—H…O 
(�%,�0 ��,"���+��, ��"��! �������#!��, %�!����"������! �������6 ��0+ �$��0 �) ��,"���+�-
�, � ���6 � %�������� ��!6 �, �. ��� ���# �$���#!���! �������#!�� � ��������! %���#��(� 2b 
#!/#��!�&�,���#� �-��,",#� �! ��,"���.  

) ����. 2 %����$,��, 9!�#!���'!���! %���#!��� �-��,"!6 � %���#��(�* 2� � 2b. �" ���-
��'��* $����* #�/�� "�#!���0, '�� �-��,"� � $�&* %���#��(�* 2� � 2b %� $���! �&�!���!��� 
�! ��"��'�+��,, �� ��!#!��� %�!����"�����, (��##!����) � %���#��(�* ���!�P!��� ��"��!. 

	���# ����"�#, � %���#��(�* 2-�����!�"�#�$�"���, 2-(1-9�$���������)�!�"�#�$�"��� �#!-
!��, �����$� �� �"��#��# ���%���/!��� ����0��6 9�&%%� � 1-9�$���������0��9� (��9#!��� 
�����!����!���, %�� ���# ��*���,!��, *�����!� ��$���$��* ��,"!6 � %�$����!��, ��!#!�� 
��##!���� � ��#��* %���>�%� %����!6P!6 &%������. ����+$�!#�! ���������*�#�'!���! ,�-
�!��! #�/�� ���!��� � ���(��#�>�����#& %���#��(�"#&. 

 
�����, ������ ��%���!�� %�� (��������6 %�$$!�/�! � � ��#��* "�$�' 9����� }�-}7-	185 

%� %��9��##! (&�$�#!����0��* ��&'��* ����!$�����6 �� ��". 
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