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=�+�&��&�"*�+�>1?����,��.*���#��&/��@�*�-�
�!.�+A�2B"!C�#�!�&"�������"�!"/0�,�"�*�9�-+�#
*��&��8*��&�,��&��&�3�&�C�5'(6����&�!"�CD� �*�%
8�"����23�&��#������� !"#���1"�-!���"�+�&%���8�&%
��+���&.*���#��&/0�1�!����&�"*����+����2a-c
���&�8�&��������+���3���� ��&��3"��#������� %
!"#���$%���&�%'()%"*����+��>2a?����%��"�+%$%���%
&�%'()%"*����+��>2b?�!�1"�-!���"�+�&��+�&��&�"%
*�+���>4?�.*��-�.C3�&���#�1"�&�+��#�"�3�&���'E%'�
��&�!�#/0������(%���F�.*�#���"�-�!��"#�"!"#2B%
D���4%���&�5'()6"*����+�5'�%a6.�*�����&%7%
-�*8�&�"*�+���>6a,b).

�-9�."�*&�C�"*�:"�*��"�+A&�C�,*2..�*�#-��#
��+�-2+�����&�"*����+��>2c?�!2D�!"#�&&����"*2�%
&C�"�.*�9�!!��+C�-�"�*�,��#���&&���!+23���"*�82%
�"!C�-�.C3�&���#�&%82"�&�+��#�"�3�&���'E%'(�3�

���-9�C�&�3�&��"!C��3�#��&��!�&2-+��:�+A&�%
,������D�&�C�+�,-��20��CD� �1"�-!�%,*2../�.�!%
+��3�,��!+��2�"�#&2"*���+�-2+C*&�C�9�-+���9�C�
�/8�*�!"*2-"2*/�-�&�3&�,��.*��2-"��>5��+��6?�&�
�!&�#�&�����&&/0�!.�-"*�!-�.���G=��1����"*2�%
&�"�+�&���+C�!*�#&�"�+A&� ��9�&-��*��-9��&&� 
!.�!�8&�!"��1&��%���1-��%�"���#����"���.*���+CB%
D� �#����H&/ �.2"A�>a��+��b?�*��-9���.*�#���&/
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N

MINDO

/3
MNDO AM1 PM3 3-21G 6-31G*

6-31

G**

6-31

G**/M

P2

����

��	�

-0.007

-0.185

-0.233

-0.359

-0.199

-0.280

0.314

0.105

-0.652

-0.853

-0.568

-0.917

-0.464

-0.740

-0.464

-0.740
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-#�&"�#�%0���3�!-���*�!3�"/���+�-2+/�$%���&�%
'()%"*����+��-�-�.�+21�.�*�3�!-������"�����
"�-���ab initio�#�8���!�0�*��+�3&�,��.�*C�-��>.*�%
,*���&/ �-��.+�-!�HyperChem�4�E?��<�+21�.�*�%
3�!-���*�!3�"/�.*�#���+�!A�!��."�����9�� �,����"%
*�����+�-2+/�#�*�!3�"�0�ab initio�,����"*�C�!��"%
#�"!"#�#�+��*�#&�#�!&� �#�.*�8+�H�&���PM$��K�%
+AB�#/3�!+�&� �C#+C+�!A��.*���+�&���#�+�3�&���%
*C��#�&��*��-9��&&/0�9�&"*�0�.��=�++�-�&2�

��-�!+��2�"����"�8+�9/�&��1-��%�"�������"��!�%
!*���"�3�&�8�+A@� ��"*�9�"�+A&/ ���*C��.�1"��2
��H&��.*��.�+�H�"A��,��8�+A@2B�&2-+��:�+A&�!"A
��.*��.�3"�"�+A&/ �.2"A�*��-9���b.

*C"M�!�&,+�"���&�,��
%��.*�"�&��#�.�+�H�&���4���%
,��*�.�*�����&�#�,��9�-+��δ�N���$(������!�&,+�"
(%0�.*�"�&�#����&�,*2../�!�δ�N�4�((������!�&,+�"
.*�"�&��NH%,*2../�.�*�����&��δ�N����E�����

���-9�C�&�3�&��"!C�.�%#������2�!�.*�!����&�%
&�C�.��=�0�1+B�-��-"�#�*�#�&&� ��#� &� �!#C��
.�!+��3�,��!+��2�"�#&2"*���+�-2+C*&�C�9�-+���9�C�
���+���9�C�.2"����#���&&���!+23���"�-H����H�"
8/"A��8OC!&�&��!�.���9� �#�+�3�&���*C��#�&��*��-%
9��&&/0�9�&"*�0M�#�2!+�#�C0��!&�#&�,��-�"�+���
+�,3��.*�"�-��"���.*�"�&�*�#�&����"�������"��!
��&A@����&�3�&�����"*�9�"�+A&�,����*C���

���,�*2C�#��&�+�,�3&/0�2!+�#�C0����&�8�&��%
������+�3����"�(%���&�%)%:�&�+%')%��,��*�.�*�%
����5'(%a68�&��������+%$%-�*8�&�"*�+�12.

9��
���������:��;	<���:

��&"*�+A����0�����*��-9������&��#��2�+A&�!%
"AB�.�+23�&&/0�#�D�!"#��!2D�!"#+C+����"����
"�&-�!+� &� �0*���"�,*�:���&��.+�!"�&�0�PQRSTUR
VW%(�)�1+B�&"�;�1"�+�9�"�"��
.�-"*/�G=��1��!&C%
"/�&��.*�8�*��XYSZ[Y��
%$EE�>$EE�=�9?�#��=
��;
d

6
�#&2"*�&&� �!"�&��*"�;�J=
�
=2&4 ,+>7"�"8?3� &.+�+>7"�2a?@ � 4 0 ,2A2

�&�B+, 3� � (6a),	 =2&4 ,+2624'3 �>7"�"8?3� &.+2
�+>7"�2a?@ � 4 0 ,2A2�&�B+, 3� � (6b), 13 �2=2
&4 ,+>7"�"8?3� &.+�+>7"�2a?@ � 4 0 ,2A2�&�B+�2
� �&3	 CDa), 13 �2=2&4 ,+2624'3 �>7"�"8?3� &.+2
�+>7"�2a?@ � 4 0 ,2A2�&�B+�� �&3	CDb). E�E'���+A
���&�"*����+���&"b�*�!"#�*CB"�#�'E��+�1"�&�+���
��8�#+CB"�-�*�!"#�*2�E�E'���+A�1"�-!���"�+�&��%
+�&��&�"*�+��>4?��+��1"�-!���"�+�&9��&2-!2!&�%

\"�-!���"�+�&9��&2-!2!&/ �1:�*�7�*��,�*2C�!
���&�"*����+����2a,b�#��&�+�,�3&/0�2!+�#�C0����"
1"�+%4%���&�5'()6"*����+�5'�%a6.�*�����&%7%
-�*8�-!�+�"/�8a,b.

�������� !"#������&�"*����+�#�2a,b�!�8�&��+�%
��&��+�&�&�"*�+���9�.*�"�-��"�.*��-�.C3�&���#
1"�&�+��#�2!+�#�C0��!&�#&�,��-�"�+���������!&�#�%
&�����&&/0�G=��1��!.�-"*�!-�.���.*��2-"2�*��-%
9�����H&����&��&�3&��.*�.�!�"A�!"*2-"2*2��%���%
&�%4%:�&�+%)4%��,��*�5'()6"*����+�� 5'�%
a6.�*�����&%7%-�*8�&�"*�+� 10�������.�+A�2�,�#�%
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,��1:�*��>7) #�'E��+�1"�&�+�����.C"C"�'����&2"��0%
+�H��B"��!���-��":�+A"*�#/#�B"���.�*�-*�!"�+%
+���#/#�B"��������"�+:�*�������

6a: �/0����4F��J�.+��]$EE��
��
.�-"*�G=��1�
>�=
�%d

6
), δ, ����M���7E�!�>'��
��"*����+?^���74�!

>'��
��.�*�����&?^�L�$E�!�>(��N�
2
?���� ��&��FM

C 45.12; H 2.36; N 52.39. C
6
H

4
N

6
���/3�!+�&��FM�C

45.00; H 2.52; N 52.48.
6b:��/0����$F��J�.+��]$EE��
��
.�-"*�G=��1�

>�=
�%d
6
), δ�����M�(�$'�!�>$��
�

3
?^���7L�!�>'��
�

.�*�����&?^�L�$��!�>(��N�
2
?���� ��&��FM�C 48.16;

H 3.36; N 48.33. C
7
H

6
N

6
���/3�!+�&��FM�C 48.27; H

3.47; N 48.25.
8a:��/0���7)F��J�.+��()'%()$��
��
.�-"*�G=��1�

>�=
�%d
6
), δ�����M�'�)'�"�>$��
�

3
?^�)�)(�-#�>(�

�
�
2
?^���7(�!�>'��
��"*����+?^���4(�!�>'��
��.�%

*�����&?^�L�)E�!�>(��N�
2
?���� ��&��FM�C 46.52; H

4.26; N 33.59. C
8
H

9
N

5
O

2
���/3�!+�&��FM�C 46.38; H

4.38; N 33.80.
8b:��/0����7F��J�.+��($)%($���
��
.�-"*�G=��1�

>�=
�%d
6
), δ�����M�'�$��"�>$��
�

3
?^�(�()�!�>$��
�

3
?^

)�$��-#�>(���
�
2
); 8.4'�!�>'��
��.�*�����&?^�L�)$

!�>(��N�
2
?���� ��&��FM�C 48.82; H 5.12; N 31.59.

C
9
H

11
N

5
O

2
���/3�!+�&��FM�C 48.87; H 5.01; N 31.66.

=2&4 ,+2623� E3+�4'3 �>7"�"8?3� &.+�+>7"�2

a?@ � 4 0 ,2A2�&�B+, 3� � (A�?��
��!A�E�E'���+A
�%"*�:"�*��"�+%$%���&�%'()%"*����+��>��?���E�E'
��+A�4�#�'E��+�&%82"�&�+��-�.C"C"�'E%'(�3���/.�#%
@� �.�!+���0+�H��&�C��!���-�.�*�-*�!"�++���#/%
#�B"����(%.*�.�&�+����/0���)�F��J�.+��($'%($$�
�

.�-"*�G=��1��>�=
�%d

6
), δ�����M���4��!�>'��
�

.�*�����&?^�L�7$�!�>(��N�
2
?���� ��&��FM�C 36.72;

H 1.38; N 36.79. C
7
H

3
F

3
N

6
���/3�!+�&��FM�C 36.85; H

1.33; N 36.84.

�2&4 ,+2=2E', �28"=20 � 0�+>7"�"8?3� &.+2

�+>7"�2a?@ � 4 0 ,2A2�&�2B+, 3� �	 C7�&F"	 �2&4 2
,+2624'3 �2=2E', �28"=20 � 0�+>7"�"8?3� &.+2

�+>7"�2a?@ � 4 0 ,2A2�&�B+, 3� � (10b). ��!��%
!��E�E'���+A��&"b ��E�E'���+A�8�&��+���&��+�&�%
&�"*�+��>9)�#�'E��+�1"�&�+����8�#+CB"�$%)�-�.+�
"*�1"�+���&����-�.C"C"�(%$�3���/.�#@� ��!���-
.�*�-*�!"�++���#/#�B"�������-!�&��

10a: �/0���7$F��J�.+��]$EE��
��
.�-"*�G=��1�
>�=
�%d

6
), δ�����M���$(�!�>'��
�-Ph?^�4�((�!�>(�

N�
2
?^�4�(4%4�)(���>����*���?^�4�4(�!�>'��
��"*��%

��+?^����E�!�>'��NH?���� ��&��FM�C 60.62; H 4.26; N
35.39. C

12
H

10
N

6
���/3�!+�&��FM�C 60.50; H 4.23; N

35.27.
10b:��/0����LF��J�.+��]$EE��
��
.�-"*�G=��1�

>�=
�%d
6
), δ�����M�(�((�!�>$��
�

3
); 5.27 !�>'��
�-

Ph?^�4�(��!�>(��N�
2
?^�4�$(%4�)4���>����*���?^���L4�!

>'��NH?���� ��&��FM�C 61.67; H 4.86; N 33.34.
C

13
H

12
N

6
���/3�!+�&��FM�C 61.89; H 4.79; N 33.31.

�2&4 ,+282E', �27"820 � 0�+@ � 4 0+>7"�2

a?B',. 4 0&.+�262�&�B+, 3� � (12)��<�+23�B"
�&�+�,�3&��!����&�&�C��10. �/0���)�F��J�.+��(7$%
(7���
��
.�-"*�G=��1��>�=
�%d

6
), δ�����M���((�!

>'��
�-Ph?^�7��7�!�>(��N�
2
?^�4�E(�"�>'���*���?^�4�'$

"�>'���*���?^�4�()%4�)(���>4���*���?^����$�!�>'��NH?�
�� ��&��FM�C 71.64; H 4.66; N 24.32. C

17
H

13
N

5
���/%

3�!+�&��FM�C 71.07; H 4.56; N 24.37

�
����	�������G��

'���&2"*���+�-2+C*&���#������� !"#���&�"*�+A%
&� ������&�,*2..�_�<���*������������*�+�(������#M
��2-���2�-��'L�4��()E�!�

2. ,�� � �-�.���	� +�� #��/�0���1�'(� �(

��0��__�̀ !.�0��0������'LL���J�74���/.����
. 442.


