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1

x y z U x y z U

O20

O19

O18

O16

O15

N6

N2

N4

N14

N7

0,06843(3)

0,35654(3)

0,49308(4)

0,43369(4)

0,58131(4)

0,14883(3)

0,31660(3)

0,22556(3)

0,47605(4)

0,23543(4)

0,63270(4)

0,76948(4)

0,68380(4)

0,34075(5)

0,40643(5)

0,40502(4)

0,34940(4)

0,58192(4)

0,41717(4)

0,17357(4)

0,96022(4)

0,82195(4)

0,75182(4)

0,72778(4)

0,87905(4)

0,98395(4)

0,92324(3)

0,89516(3)

0,81259(4)

1,00875(4)

0,0579(2)

0,0572(2)

0,0651(2)

0,0828(3)

0,0721(3)

0,0406(2)

0,0363(2)

0,0378(2)

0,0390(2)

0,0453(2)

N17

C3

C13

C1

C8

C5

C12

C9

C11

C10

0,41642(4)

0,31115(4)

0,39636(4)

0,23412(4)

0,31644(5)

0,14242(4)

0,15194(5)

0,38706(5)

0,22239(7)

0,30361(6)

0,66556(5)

0,48480(5)

0,52825(5)

0,30791(5)

0,06217(6)

0,54595(5)

0,11543(6)

–0,01946(6)

0,03522(7)

–0,08021(7)

0,80146(4)

0,88580(4)

0,83391(4)

0,97160(4)

0,98579(5)

0,94715(4)

1,06563(6)

1,09510(6)

1,17448(7)

1,15517(6)

0,0428(2)

0,0320(2)

0,0357(2)

0,0350(2)

0,0576(3)

0,0389(3)

0,0692(4)

0,0595(3)

0,0906(5)

0,0676(4)

) ,

2- -4- -6- -1,3,5- ,  3—4 -

- 1.  (KBr, , –1): 1730 ( = ); 1

( -d6, , . .): 7,32 (1 , , NH), 11,34 (1 , , NH). 1 (C9H12N6O5; M = 284,23)

—  (1:1), : a = 11,526(1), b = 9,211(1), c =

= 12,182(1) Å;  = 110,69 , V = 1209,9(2) Å3, Z = 4, P21/n,

 1,560 / 3.

 293 K -

 Enraf-Nonius Kappa CCD  ( K - ,  = 0,71073 Å, -

, /2 - , max = 26,43 ).

 SIR-92 [ 2 ] ,

 SHELX-97 [ 3 ]. R = 0,059

Rw = 0,069  2041 I > 3 (I ).

-

.  MAXUS [ 4 ]. 

1 . 1, -

 — . 2,  — . 3. 1

.

. , 1 -

-  2- -4- -1,3,5- (1 ,5 )-6- :

1 .

, ,

 1,3,5- , -

.  1,3,5- ,

 80 .  N4

 N6  1,3,5- , -

,  C1—N6, N6—C5, C5—N4  N4—C3  0,03—0,04 Å -
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 d, Å , . 1

d d d

O20—C5

O19—N17

O18—N17

O16—N14

O15—N14

N6—C1

N6—C5

N2—C3

1,2195(5)

1,2556(5)

1,2460(5)

1,2020(5)

1,2012(5)

1,3762(5)

1,3668(6)

1,3218(6)

N2—C1

N4—C3

N4—C5

N14—C13

N7—C1

N7—C8

N7—C12

N17—C13

1,3388(5)

1,3630(5)

1,3631(5)

1,4583(6)

1,3158(6)

1,4790(6)

1,4712(6)

1,3689(6)

C3—C13

C8—C9

C12—C11

C9—C10

C11—C10

N6—H6

N4—H4

1,4011(6)

1,4949(8)

1,4841(9)

1,5071(8)

1,4892(8)

0,926

0,939

C1—N6—C5

C3—N2—C1

C3—N4—C5

O16—N14—O15

O16—N14—C13

O15—N14—C13

C1—N7—C8

C1—N7—C12

C8—N7—C12

122,64(4)

117,82(4)

121,78(4)

122,53(4)

118,28(4)

119,18(4)

121,24(4)

125,06(4)

113,47(4)

O19—N17—C13

O18—N17—C13

N2—C3—N4

N2—C3—C13

N4—C3—C13

N14—C13—N17

N14—C13—C3

N17—C13—C3

N6—C1—N2

119,09(4)

119,07(4)

122,46(4)

118,02(4)

119,51(4)

114,55(4)

117,77(4)

127,66(4)

120,55(4)

N2—C1—N7

N7—C8—C9

O20—C5—N6

O20—C5—N4

N6—C5—N4

N7—C12—C11

C8—C9—C10

C12—C11—C10

C9—C10—C11

119,75(4)

111,22(4)

122,60(4)

122,70(4)

114,70(4)

111,07(5)

112,28(4)

112,98(6)

110,87(5)

O19—N17—O18 121,84(4) N6—C1—N7 119,70(4)

 3

, . 1

C1—N6—C5—O20

C5—N6—C1—N2

C1—N6—C5—N4

C5—N6—C1—N7

C3—N2—C1—N6

C1—N2—C3—N4

C3—N2—C1—N7

C1—N2—C3—C13

C3—N4—C5—O20

C3—N4—C5—N6

C5—N4—C3—N2

C5—N4—C3—C13

–178,51(7)

0,79(4)

1,23(4)

–179,93(7)

–1,51(4)

0,19(4)

179,21(6)

–179,28(6)

177,19(7)

–2,55(4)

1,97(4)

–178,57(6)

O16—N14—C13—N17

O16—N14—C13—C3

O15—N14—C13—N17

O15—N14—C13—C3

C8—N7—C1—N6

C8—N7—C1—N2

C1—N7—C8—C9

C12—N7—C1—N6

C12—N7—C1—N2

C1—N7—C12—C11

C12—N7—C8—C9

C8—N7—C12—C11

–101,14(6)

79,89(5)

77,98(5)

–100,99(6)

173,42(7)

–7,29(4)

131,50(6)

–0,71(4)

178,57(7)

–131,40(7)

–53,74(5)

54,06(5)

O19—N17—C13—N14

O19—N17—C13—C3

O18—N17—C13—N14

O18—N17—C13—C3

N2—C3—C13—N14

N2—C3—C13—N17

N4—C3—C13—N14

N4—C3—C13—N17

N7—C8—C9—C10

N7—C12—C11—C10

C8—C9—C10—C11

C12—C11—C10—C9

–176,41(6)

2,45(4)

4,00(4)

–177,15(7)

6,80(4)

–172,02(7)

–172,68(6)

8,49(4)

52,49(5)

–53,82(6)

–52,34(6)

53,13(6)

 C—N  1,3,5-  [ 5, 6 ]. ,

C1—N6—C5(O20)—N4—C3  [ 7 ], -

.  1,3,5-  C1—N2—C3 -

 C1—N7 ,

 C3—C13  O18—N17—O19 .

,  C1—N7, N2—C3, C3—C13, C13—N17, N17—O18, N17—O19, -

, -
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