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������� �������������������� ������� ! ��"������ � �!����!�-#���"������ ���"����� 
� �$��������$��% &�� 15N �������!��' �������(��'� � ���������"����� ��������' 
)���������# 2,4,6-��������$��������� � 2,4,6-��������-5-#���$��������� � $�����-
������!��� ��!�������* ���������'# $��������! �# ��������$$ �� $���+���( ! $���-
������!�� ���*/�.  
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� � ( � " ' & "  ) � � ' �: ����', $��������', ���, �������(���( � ���������"����( 
���������, &�� 15N, )���������� ���������(. 

 
�������"����� $�������' <����� ��$��*��=��( ! �����"�'# �>����(# ��!�������% ���-

�� � ��#����, ! "��������, ! ��"���!� ?����������! ! �����)����������, �<�!�=A�# ������!  
! $��������% #����, ?����??���'# ��������! ! �������(���% >������� � ��#���'# �������-
��% ! �������"����% #���� � ?���#���� [ 1—4 ]. ������ $�������' (!�(=��( ���/����=A�-
�� !��'!"��'�� !�A���!���, "�!��!����*����* �����'# � ����� � �����= !� ������ �$����-
�(���( �# �������(���% � ���������"����% ���������% [ 5, 6 ]. ����� �� �������� ���"���'# 
������! �������"����# $��������! (!�(=��( 2,4,6-��������$��������', �$������*�'�, �����-
����'� � ?���#���"����� �!�%��!� �����'# ����� �������!��* ��<* ����!�� [ 7—9 ]. 	�� >'�� 
������!����, "�� ?������ 2,4,6-��������$��������� (1) � 2,4,6-��������-5-#���$��������� 
(2) $�������� �������!��, ��!�( ����!����!�=A�� ���$����'� $��������-2-������' ! ��"���!� 
������!���'# $��!�"�'# $�������! [ 9 ]. � /��*= ���"���( ��)�!�!���������� ��������$$  
! 2,4,6-��������$���������# ! �����(A�% ��>��� ������� �������������������� ������� ! ��-
"������ � �!����!�-#���"������ ���"����� � �$��������$��% &�� 15N �������!��' ������-
�(��'� � ���������"����� ��������' ��������! 1 � 2. 

*$)%"��+"�/��0��# ��)/0. 	������' 1 � 2 ���������!��� $� �$�����'� ! ���������� 
���������, ��$��*��( ����/�� ����������!���( ����!����!���� 2,4,6-���#���$���������  
� 2,4,5,6-�����#���$��������� ������ �����( ! !����� �/����� [ 7 ]. 
�������' ��������! 1  
� 2 !'��A�!��� �������'� �$���!����� �# ����!���! ! �/�����. 

	� ��������! 1 � 2 >'�� !'$������ �� �!������"����� ��?���������� XCalibur ?���' 
Agilent � ����������'� CCD ���������� Eos (Agilent Technologies UK Ltd, Yarnton, Oxford-
shire, England). �>�� ����+���%, �$��������� � ���"����� $��������! )����������% ("�%�� 
$��!����� � ��$��*��!����� �$�/��������!������ $����������� $����� CrysAlis PRO [ 10 ]. 
����������?���/����'� ����'� >'�� $���"��' $�� ���$������� �>���/�! 100,0(1) K � ��-
$��*��!����� MoK� (� = 0,71073 Å) ����"���(. ��������' >'�� ��<��' $�(�'�� ��������.  
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	 � > � � / �  1  
����	����&��#����!�� )���*� � ����'�*� 
�����	�* �	������( �	��!	��* 	���$�)�' 1 � 2 

	������ 1 2 
Z�����-?������  C4N11H C4N11Cl 
�������(���( �����  203,16 237,60 
�������( ����������( ����������( 
^���������!����( ���$$� P21/c P21/c 
a, b, c, Å 3,5952(3), 20,341(3), 11,0416(9) 9,9215(10), 15,2640(9), 6,3199(4)
�, ����. 90,959(8) 103,924(6) 
V, Å3 807,4(2) 929,0(1) 
Z;  d!'", �/��3 4;  1,671 4;  1,699 
�, ��–1 0,130 0,405  
������, �� 0,5�0,2�0,1 0,45�0,2�0,15 
�>����* �������!���( $� �, ����. 3,53—29,07 3,41—26,32 
`�!��<������* $� �, % 99,8 99,8 
�����. [R(int)] / ����!��. ����+���% 3850 [0,0396] / 2140 3718 [0,0146] / 1874 

���"���!� ����+���% [I > 2�(I )] 1573 1688 
V���� ���"�(��'# $��������! 140 145 
R1(wR2) [I > 2�(I )] / R1(wR2) 0,0665(0,1514) / 0,0913(0,1670) 0,0914(0,3452) / 0,0956(0,3471) 
GOOF (F 2) 1,097 1,367 
CCDC 1473445 1473446 

 
^���������"��� ���"����� $���/�% � ��$��!'# $��������! ��!�������'# �����! !'$������ 
! ��������$��� $��>��+����. 
�="�!'� ������������?�"����� $�������' � $�������' ���"-
����( ��������' ��������! 1 � 2 $������!���' ! ��>�. 1. Q�� !'"������( $��!����' $� ���-
$����� $������� SHELXTL [ 11 ].  

����'� $� ���������� ���������% 1 � 2 ��$�����!��' ! Cambridge Crystallographic Data 
Center, $�� CCDC �������� 1473445 � 1473446 ����!����!����. z�� ����'� ����� >'�* �!�-
>���� $���"��' $� ��'��� www.ccdc.cam.ac.uk/data_request/cif, $� )���������% $�"�� 
data_request@ccdc.cam.ac.uk ��� $� ��$���� ! The Cambridge Crystallographic Data Centre, 12, 
Union Road, Cambridge CB2 1EZ, UK; Fax: +44 1223 336033.  


!����!�-#���"����� ���"��' !'$�����' ������� ������ ?���/������ $�������� ! $��-
>��+���� B3LYP/6-311+G(d,p) $� $�������� Gaussian 09 [ 12 ].  

	"35�0/�/& � �7 �8)59�"��". �������(��'� ��������' 2,4,6-��������$���������! 1 � 2 
$������!���' �� ���. 1. ^���>�� ����� �$�������� 2,4,6-��������-5-�����$��������� 3 [ 7 ],  
 

 
 

���. 1. �������(��'� ��������' ��������! 1 � 2 
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   	 � > � � / �  2  
+���* �'($�" (Å), '����	�*� � 	�������*� �&�* (����.) ' �$�)�&��

�� 	���$�)�- 


�����)���' 1 � 2 
� )���*� ��� � !'��	�'�-�������!�� �����	�' (DFT)  

H(1) Cl(2) 
^���+���� ^������� 

��� DFT ��� DFT 

N(3)—N(4) 1,254(3) 1,243 1,250(9) 1,243 
N(4)—N(5) 1,125(3) 1,126 1,118(10) 1,126 
C(1)—N(3) 1,415(3) 1,403 1,401(9) 1,402 
C(1)N(3)N(4) 114,6(2) 116,2 113,5(6) 116,3 
N(3)N(4)N(5) 171,5(2) 171,8 173,3(8) 171,8 

2 

N(2)C(1)N(3)N(4) 0,8(3) 0,0 0,9(9) 0,0 
N(6)—N(7) 1,264(3) 1,245 1,264(9) 1,245 
N(7)—N(8) 1,119(3) 1,125 1,113(10) 1,124 
C(2)—N(6) 1,400(3) 1,400 1,396(9) 1,393 
C(2)N(6)N(7) 114,6(2) 116,2 112,6(6) 116,0 
N(6)N(7)N(8) 171,4(2) 171,9 172,2(8) 171,9 

4 

N(1)C(2)N(6)N(7) 3,7(3) 0,0 4,3(9) 0,0 
N(9)—N(10) 1,255(3) 1,244 1,266(9) 1,244 
N(10)—N(11) 1,128(3) 1,125 1,117(9) 1,125 
C(4)—N(9) 1,400(3) 1,400 1,395(9) 1,394 
C(4)N(9)N(10) 115,3(2) 116,4 113,3(6) 116,2 
N(9)N(10)N(11) 170,9(2) 172,0 171,5(7) 171,9 

6 

N(2)C(4)N(9)N(10) 0,1(3) 0,0 1,2(9) 0,0 
 
�������' 1 � 2 �����������=��( ! !��� ���>���� ���>��*�'# ���?������! � ��	�-�������/��% 
��������$$ $� ����<���= � ����������(� ! $���+���� 5. Q ��>�. 2 $��!����' ���������'� 
$�������' ��������$$ ! ��������# ��������! 1 � 2. ������ ����'# $��������! $����'!���, 
"�� ��������$$' ! $���+���� 2 ���=� ���������= �!(�* C—N� � �����"����= �!(�* N�—N�, 
� ���+� ������ �!���"���'% !������'% ���� N�N�N	. ���>���� �������� �!���"���� ���� 
N�N�N	 ��>�=�����( ��( ��������$$' ! $���+���� 2 �������� 2, �����+�A��� )����������/�$-
����'% ���� #���� ! $���������!�� ���*/�. Z�������( )����������/�$������� !��(��= ���-
�� #���� ! ������ �������� �!(�� C—N� ��( !��# ���# ��������$$ �����"��' $� ���!����=  
� �������"�'�� �!(�(�� ! �������� 1, "�� ����'!��� �� >���� ���*��� ��$�(+���� ��������$$ 
� $���������!'� ���*/�� ! �������� 2. ���>���� ���*��� �����"�� ! ���$��� ��$�(+���( ���-
�����$$ � $���������!'� ���*/�� ��>�=�����( ��( �������� 1, ! ������� ����' �!(��%  
C—N� ��������$$ ! $���+���(# 2 � 4/6 �����"�=��( �� 0,015(3) Å. Q $����� ����!����!��  
� ����������'�� ����'�� [ 8 ], ! �$����� &�� 15N ������ ����� N� ! �������� ��$�(+����%  
� �������� )����������?�/����% ��������$$� ! $���+���� 2 �������� 1 ! ������*<�% ���$��� 
)�������!�� � $��(!�(���( $�� –262,7 �.�. (��>�. 3). ^�� )��� ��A���!����� �����"�� ! #���"�- 
 

	 � > � � / �  3  
/������!�� �)'�&� (�.�.) ' �
�!	��� &�� 15N 	���$�)�' 1 � 2 

���� ���� 
���� N3 N� N� N	 NRing 

���� N3 N� N� N	 NRing 

2-N3 –262,7 –140,0 –135,1 2 2-N3 –263,3 –140,3 –132,2 –144,0 1* 
4,6-N3 –264,8 –141,0 –134,5 

–145,6
 4,6-N3 –263,7 –141,7 –134,6  

 
 

 

* ����'� &�� 15N �������� 1 !�(�' �� ��>��' [ 8 ].  
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���. 2. Q`�� � ���� ��������! 1 � 2 
 

���# ��!���# (2,1 �.�.) �����! N� ! ����� � >���� ��$�(+���'# ��������$$�# �������� 1 ���-
�'!���, "�� >���� )����������?�/���'� ��������$$' ������� �������� ! $���+���(# 4 � 6 
�$���>�' �������!�� !�������!��!��*�( �� �����! � ?��?�������!��*�( ���������(�� ���#-
!��������� ?��?��� [ 8, 13 ]. ������*�� ���( ������� ��>�=�����( ��( �������� 2, ! ������� 
����' �!(��% C—N� ��������$$ ! $���+���(# 2 � 4/6 $�����"���� �������!' (��. ��>�. 2).  
Q �$����� &�� 15N ������� �������� ������' �����! N� ��� ��������$$ $�"�� ��!$���=�  
� $��(!�(=��( $�� –263,3 � –263,7 �.�. (��. ��>�. 3). ��+�� $���$���+��*, "�� ����/�� ?��-
?�������!���( � !�������!����( � �"������ ������� �������� >���� $��!����* � �>����!���= 
����� �������!, �����+�A�# ��������$$' � �����?��?�������!���'� ����������� ��� ! $�-
��+���� 4, ��� � $���+���� 2 $���������!��� ���*/�. 

������!����'� ���������'� � �$������*�'� #������������� ��������$$ �������� 1 ��-
!��*�� >����� �������"�'� #�������������� ��������$$ 2,4,6-��������$�������. 	��, ����� 
>'�� $�������, "�� �������� ��$�(+���'� � �������� )����������?�/���'� �-��������$$' 
2,4,6-��������$������� ���=� ����' �!(��% C—N�, N�—N� � N�—N� (1,417, 1,254 � 1,119 Å 
����!����!����), �����'� $�"�� ��!$���=� � ������� �������"�'# �!(��% ! 2-��������$$� ���-
����� 1 [ 14 ]. Q �$����� &�� 15N 2,4,6-��������$�������! ������' �����! N� ����� )��������-
��?�/���'# �-��������$$, ��� � ! ���"�� �������� 1, ����� )�������!���' $� ���!����=  
� �������"�'�� ��������� >���� )����������?�/���'# 	-��������$$ [ 8 ]. ^�� )��� ?������ 
2,4,6-��������$�������! �������!�� $�������� $� ��� ����� ��$�(+���'� �-��������$$�� 
[ 15—17 ], �������"�� ?������� �������� 1 [ 9 ]. Z������ �#����!� ��+�� 2,4,6-��������$�����-
���� � ��������� 1 ��>�=�����( � ! #�������� ���$��������( ��>����*��% $�������� �� ���-
��"�'# ��>����(# �# �������. Q �>��# ���"�(# �������� ��$�(+���'� � �������"����� ���*-
/�� ��������$$' ���=� !'����= ��>����*��= $�������* �� !'�<�% ���(��% �������(���% 
��>����� (Q`��) � �����= ��>� ����!�= ��>����*��= $�������* �� ���<�% �!�>����% ����-
���(���% ��>����� (����) (���. 2 � [ 14 ]). ������!���'� !'(!����'� ����="����� �� )���� 
$��!��� (!�(���( �������� �������� 2, Q`�� ������% #�������������( $������� �������!'� 
���$���������� ��>����*��% $�������� �� !��# ���# ��������$$�# (��. ���. 2). ��+�� $���$�-
��+��*, "�� ����/�� 1,3-��$��(����� /����$�����������( ������� �������� � )����������?�-
/���'� ��$��(��?���� >���� $�������* ���������!�� � $��!����* � �>����!���= ����� ���-
����'# /�����������! $� $���+���(� 2 � 4 $���������!��� ���*/�. 

	������ 1 ��������������( ! ����������% $���������!����% ���$$� P21/c. ^����/�� 
?��������! ��� ���������"����% ��������' �� ������������?�"����� $�������� bc � ac $���-
���!���' �� ���. 3. Q ��������� �������' �� �"�� ���>'# !��-���-!���*��!'# ��������! �>��-
��=� �!�����'� ��?����!���'� ����, ��� $������� �� ���. 3. ��+�� ��>�% ����'� ���� �!(��-
�' �� �"�� 
—
-��)����-!�������%��!�% [ 18, 19 ] $���������!'# /����! �� �������# ����! 
(��+$���������� ������(��� �����!�(�� �3,22 Å). � �����% ������', ��+�� ���������!��*, "�� 
�������' 2,4,6-��������$��������� �$���!��' ! ������(/����'� ���$�� (��. ���. 3, �). Q /�-
���, ���������"����( ��������� �������� 1 ����� �#�+�% #������� �$���!��, ��>�=����'% ��( 
>��*<����!� ��- � ��������������/����! � �����"����*�� ������(=A����( �� $�������� �����-
���$$��� [ 20—23 ]. V����( ��������/�( ��������$$ ! ���(# �!������*��!��� � ����"�� ! ���-
������# ������� ���������'# ��� � >��*<�� ����/����*�'� (��������$$') � >��*<�� $���- 
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���. 3. ^����/�� ?��������! ���������"����% ��������' ���������( 1 �� ������������?�"�����  
$�������� bc (a) � ac (�). ����#�!�% �����% $������' �����A���'� !��-���-!���*��!' �������' 

 
+����*�'� (
-�������) )�����������"����� ���(���, "�� �!������*��!��� � $�!'<����% "�!-
��!����*����� ����'# ���������! � �����, �����= � )�����������"������ ����(�� [ 6 ]. ��%��-
!����*��, ��������' �������� 1 �"��* "�!��!����*�' � ����� � �����= [ 4,7 ].  

	������ 2 ��������������( ! ����������% $���������!����% ���$$� P21/c. ^����/�� 
?��������! ��� ���������"����% ��������' �� ������������?�"����� $�������� ab � �c $���-
���!���' �� ���. 4. �������' �$���!��' ! ������(/����'� ���$�� !���* ������������?�"�-
���% ��� c (��. ���. 4, �) � 
—
-��)����-!�������%��!��� ��+�� $�������!'�� /������ (��+-
$���������� ������(��� 3,17 Å). ��+�� ���������� �� �������# ���$�� ��>�=��=��( �����- 
 

 
 

���. 4. ^����/�� ?��������! ���������"����% ��������' ���������( 2 �� ������������?�"�����  
$�������� ab (a) � �c (�). ����#�!�% �����% $������' �����A���'� !��-���-!���*��!' �������' 
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A���'� ��+�������(��'� �������' � �"������ �����! #���� � �����! ����� ��������$$, ��� 
$������� �� ���. 4, �. Q ����"�� �� ���������"������ �������� 1, ! ���������# �������� 2 ����-
����/�( ��������$$ $� ����� !'��+��� ! ���*<�% ���$���, "�� �!������*��!��� � ���*<�% 
"�!��!����*����� ������� �������� � ����� � �����=. 

	���� �>�����, ! �����(A�% ��>��� ���"��' �������(��'� � ���������"����� ��������' 
��������! 1 � 2, �����"�=A�#�( �����% ���$��*= ��$�(+���( ��������$$ � $���������!'� 
���*/��. ������!����, "�� �������� ��$�(+���'� � �������"����� ���*/�� ��������$$'  
! $���+���� 2 ���������% 1 � 2 ���=� ���������= �!(�* C—N� � �����"����= �!(�* N�—N�, 
������ �!���"���'% !������'% ���� N�N�N	 � #����������=��( ����"��� !'����% $�������� 
Q`�� � �����% $�������� ����. Q �$�����# &�� 15N ������' �����! N� ����'# ��������$$ 
�������� )�������!��'. ����'� )??���' ! ���*<�% ���$��� $��(!�(=��( ! �������� 2, ! ��-
����� ��������$$' >���� ���*�� ��$�(+��' � $���������!'� ���*/�� !������!�� )��������-
��/�$������� !��(��( ����� #����. 


��������"����� ��������' ��������! 1 � 2 �����+�� ������� ���������'� ���' � >��*-
<�� ����/����*�'� (��������$$') � >��*<�� $���+����*�'� (
-�������) )�����������"�-
���� ���(���, "�� �!������*��!��� � !'����% "�!��!����*����� ����'# ���������% � �����, 
�����= � )�����������"������ ����(��. 
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