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�� ������ ������������� ��� ������������ ������� — 3-[4-!���!�������"�����#���]-
2,4 � ��� $��������%��$�& � '���$(�&���& ���($�(�� ��(%��� '���#�' �����������($-
�(����� �������. �����������, %�� $�������� [C11H11N2O2F] 1 "����#��)�� $ '���-
$�����+ ��������, "��������������& ��(""� C2/c. 6���'���� 7��'�������+ &%�+$� 1 
a = 18,827(3), b = 12,839(2), c = 26,475(5) Å, � = 104,834(2)�. �����#������ "�$�����, %�� 
������� "���(����(�� � � ��������, � � $��������. 6����#���& ���������?��+ ������ 
���@ ���($�(� � �������(���'� #����'�. 
 
� � & ' � � ! �  ( � � � �: �����������($�(���+ ������, ���"������#��� �������������, 
'�)'���$(�&���& ��#���#��& ��&�?, ("�$��$� '���$(�� 3-[4-!���!�������"�����-
#���]-2,4. 

 
�� �������(�� ��������, %�� ������������ � ��� "������#��� A���$� "��'��&B��& #�& 

�"��#�����& �����@ '������� [ 1—3 ]. 	�$)� ��������, %�� ���"������#��� ������������� '�-
�(� �(D��������? � ��������, "� '��?A�+ '���, � ��#� ���@ ��(��'����@ !��'�@ — ����-���, 
$���-��� � ��#����.  

 

 
 

����#�'� �
, E�� � ��������7��$������+ �"�$����$�"�� (����������, %�� �������� 
"��#"�%�����?�� ��#�������& !��'� �� �%�� ����%�& ���@ ��"�&)����@ #��+��@ ��&��+ � ��(�-
��'���$(�&���+ (O---H) ��#���#��+ ��&��.  

����# �����������($�(����� �������, ��"��?�(�'�+ #�& "��(%���& ����� ��%��+ ��!��-
'���� � �������� 7��@ $��������%��$�@ ���#�����+, &��&���& "���'(D��������' '���#�' 
����$�.  

�����& ������ "���&D��� ������( ������#�����& �� ������ ������������� � ��� ��������-
���($�(���'( ������(. 

)*(+����%#��-%�/ '�(#-.  
�%#�� C11H11N2O2F. ������� "��(%�� �����%������' #����-
����������� '	
	-!���������� � �������������' � �����D���%��+ ���#� [ 1 ], ������ � �����-
��� "��(%������ ���#�����& (���������� 7��'�����' �������'.  
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P�%������, %: � 59,73, H 5,44, N 12,67, O 14,48, F 8,14.  ��+#���, %: C 58,35, H 5,76,  
N 12,15, O 15,71, F 8,01. 

�����#�����%��. 2,775 '� (0,025 '��?) '	
	-!���������� �������&�� � 20 '� ��#� "�� 
�����' ���������� � #���������' 1 � $��������%��$��� K��. ������� �@��)#��� � ��#&��+ 
���� #� 0 �C � "������&�� "����&'� 1,725 � (0,025 '��?) NaNO2 � ��%���� 30 '��. 	�'"����(�� 
�� #��)�� "����A��? +5 �C.  

���(�'�#�%��. �'��? 1,952 '� (0,025 '��?) ������������� � 15 '� 7������ �@��)#��� #�-
��������' 11,952 � (0,146 '��?) ��3���Na. ������� �@��)#��� � ��#&��+ ���� � ���#��� "��-
��&'� �(�"����B #������& '	
	-!����������. P "������� ��%�����& ���#(�� ���#��? �� ��', 
%���� �� ��� � "��#���@ 8—10. �� ���#(BD�+ #��? ��"��A�+ ���#�$ �������� ��!��?�����-
����, �(A��� �� ���#(@�, ����' ���$��?$� ��� "���$���������������� 7������'. 

	�%#��%�(#�0*#0�%!3 �%����. 6���'���� 7��'�������+ &%�+$� � ������������� 18698 
(7245 ��������'�@) #�!��$������@ ����)���+ ���� ��'����� �� ����'���%��$�' #�!��$��-
'���� Bruker SMART APEX II CCD (�/�-�$����������, Mo)�-���(%����, ���!�����+ '���-
@��'����, T = 100 K). 6���'���� 7��'�������@ &%��$ � "�������������(B ��(""( $��������� 
�"��#��&�� � (��%�&�� �� ����'���%��$�' #�!��$��'���� Bruker SMART APEX II CCD (�/2�-
'���# �$���������& � ��"��?�������' ��)�-���(%���&, � = 0,71073, ���!�����+ '���@��'�-
���, T = 100 K). P ����. 1 "����#��� �������� ���(�?���� �����������($�(����� 7$�"���'���� 
� ���%����. P�� $�����������!�%��$�� #����� (CIF-!�+�) #�"��������� � CCDC, ��$(#� '��(� 
���? "��(%��� "� ��"���( �� ���#(BD�' ��������-��+��: www.ccdc.cam.ac.uk/data_request/cif, 
#�"������+ ��'�� ($���� � ����. 1. 

���($�(�� �"��#����� "�&'�' '���#�' "� "�����''� SHELXTL-2001 [4] � ����'���%�-
�$�' ��)�'� � (��%���� '���#�' ���'��?A�@ $��#����� (��
) � "����#������?�� ��������"- 
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���" 3-[4-�!�
�
���	/�'
�!	�����]-2,4 

h'"���%��$�& !��'(��  [C11H11N2O2F1] 
����$(�&���+ ��� 222,22 
	�" $������� ����$�����& 
a, b, c, Å 18,827(3),  12,839(2),  26,475(5) 
�, ���#. 104,834(2) 
V, Å3 6186,1(18) 
Z 24 
d��%, �/�'3 1,432 
���'�� $��������, '' 0,30	0,20	0,20 
������? �, ���#. 1,99—29,42 
6��#��� h, k, l –23 
 h 
 24,  –16 
 k 
 16,  –33 
 l 
 24 
j���� 7$�"��. / �������. ����)���+ 18698 / 7245 
����������?, % 97,2 
R [I > 2�(I )] !�$��� R1 = 0,0401,  wR2 = 0,1228 
R "� ���'( '�����( R1 = 0,0488,  wR2 = 0,1327 
CCDC #�"������+ ��'�� 760750 
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�������� (	) � ("�$��$� (() '���$(�� [C11H11N2O2F1] � $�������� 
 

��' "�����)���� "� "�����''� SHELXTL-2001 [4] #�& ����#���#��@ ���'��. ���'� ��#���-
#�, $������ (%����(B� �� ��(���'���$(�&���+ ��#���#��+ ��&�� N—H…O, ��$��������� �� 
���������' ������� 7��$������+ "�������� #�& ���@ ���@ $�����������!�%��$� ��������'�@ 
'���$(�. 6���)���� �����?��@ ���'�� ��#���#� ����%����� ���'����%��$� � (��%�&���? � '�-
#��� �����#��$��.  

�4(056�%�� ���0�-#�#��. 6��������������� �������� '���$(�� "� #����' ��������-
���($�(����� ������� "�$����� �� ���. 1, 	. P $�������� � ��������'�+ %���� 7��'�������+ 
&%�+$� ���"���)��� ��� '���$(��. x��'����%��$�� "���'���� �����#������+ '���$(�� 
(#���� ��&��+, ��������� � ���������� (���) "����#��� � ����. 2. �������� � ("�$��$� '���-
$(�� "��#�������� �� ���. 1.  

P�� ��� $�����������!�%��$�� ��������'�� '���$(�� "���$�� (����. 3) � ���"���)��� 
��������''����%��. �� ����. 2 ��#��, %�� "� #���� ��� ��������� ��&�� ����������(B� �#�-
�����' ��� #��+��' ��&�&' [ 5 ]. ����� ��&��+ �(1)—N(2) � N(1)—N(2) ����� �������������� 
1,412 � 1,307 Å, %�� ��"�%�� #�& ������#�����+. ��&�� N(1)—C(9) � C(10)—O(2) #������, %�' 
����#������, � ��� %����%�� ��"�&)�����. h�� ��&��, � ��$)� ������&��� '�)#( ���'�'�  
N(2)---O(2), ������ 2,581 Å, #�$�������, %�� � 7��+ %���� '���$(�� �����(���& ��(���'���$(-
�&���& ��#���#��& ��&�? (�'. ���. 1, () [ 5, 6 ]. � "������ ����&#� '�)�� "��#"���)��?, %�� ��� 
��#���#��� ��&�� N—H---O=C, OH---N=N ���?���. �� #�(��& ����?��& ��(""� #�"�������?�� 
(�������� 7�( ��#���#�(B ��&�? � 7�� "����@�#�� ���?$� � ��#����-!��'�.  
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	 � � � � � �  2  

3���" ��&/
� (d, Å) �	�
�!�"
 (�, ���#.) � !�
�����"
 ���" (
, ���#.) � ���
���
 [C11H11N2O2F1] 

��&�? d ��&�? d ��&�? d 

F(1)—C(4) 1,361(1) F(1A)—C(4A) 1,359(1) F(1B)—C(4B) 1,362(1) 
O(1)—C(8) 1,219(1) O(1A)—C(8A) 1,220(1) O(1B)—C(8B) 1,217(1) 
O(2)—C(10) 1,237(1) O(2A)—C(10A) 1,238(1) O(2B)—C(10B) 1,236(1) 
N(1)—N(2) 1,306(1) N(1A)—N(2A) 1,305(1) N(1B)—N(2B) 1,307(1) 
N(1)—C(9) 1,322(1) N(1A)—C(9A) 1,325(1) N(1B)—C(9B) 1,321(1) 
N(2)—C(1) 1,411(1) N(2A)—C(1A) 1,413(1) N(2B)—C(1B) 1,411(1) 
N(2)—O(2) 2,581(2) N(2A)—O(2A) 2,573(2) N(2B)—O(2B) 2,589(2) 
C(8)—C(9) 1,491(2) C(8A)—C(9A) 1,492(2) C(8B)—C(9B) 1,486(2) 
C(9)—C(10) 1,473(2) C(9A)—C(10A) 1,474(2) C(9B)—C(10B) 1,474(2) 

���� � ���� � ���� � 

N2N1C9 121,69(9) N2AN1AC9A 121,55(9) N2BN1BC9B 121,72(9) 
N1N2C1 118,72(9) N1AN2AC1A 119,01(9) N1BN2BC1B 118,66(9) 
C6C1N2 121,3(1) C6AC1AN2A 121,56(9) C6BC1BN2B 121,50(9) 
C2C1N2 117,9(1) C2AC1AN2A 117,72(9) C2BC1BN2B 117,56(9) 
O1C8C9 121,4(1) O1AC8AC9A 121,3(1) O1BC8BC9B 121,3(1) 
O1C8C7 120,44(1) O1AC8AC7A 120,3(1) O1BC8BC7B 120,5(1) 
C9C8C7 118,12(9) C9AC8AC7A 118,3(1) C9BC8BC7B 118,08(9) 
N1C9C10 123,65(9) N1AC9AC10A 123,51(9) N1BC9BC10B 123,66(9) 
N1C9C8 112,76(9) N1AC9AC8A 112,67(9) N1BC9BC8B 112,72(9) 
O2C10C9 119,8(1) O2AC10AC9A 119,7(1) O2BC10BC9B 119,9(1) 
O2C10C11 119,7(1) O2AC10AC11A 119,5(1) O2BC10BC11B 119,7(1) 

���� 
 ���� 
 ���� 
 

C1N2N1C9   179,19(9) C1AN2AN1AC9A –179,07(9) C1BN2BN1BC9B   179,76(9) 
N2N1C9C8 –179,29(9) N2AN1AC9AC8A –179,44(9) N2BN1BC9BC8B   176,81(9) 
N2N1C9C10 –1,36(16) N2AN1AC9AC10A –1,85(15) N2BN1BC9BC10B     –3,33(15) 
N1C9C8O1 –171,0(1) N1AC9AC8AO1A –172,8(1) N1BC9BC8BO1B –168,6(1) 
N1C9C10O2       3,2(1) N1AC9AC10AO2A –0,8(1) N1BC9BC10BO2B       6,9(1) 
C6C1N2N1       8,2(1) C6AC1AN2AN1A –4,70(15) C6BC1BN2BN1B     –6,26(15) 

 
	 � � � � � �  3  

�

���
 �!����
��& �
��!�
"* 	!���� �! '������!� 

���' ��$������� ���' ��$������� ���' ��$������� 

N1 0,0333 (0,0008) N1� 0,0254 (0,0008) N1B 0,0091 (0,0008)  
N2 0,0214 (0,0008) N2� 0,0226 (0,0008) N2B –0,0267 (0,0008)  
C1 0,0092 (0,0007) C1� 0,0439 (0,0007) C1B –0,0072 (0,0007)  
C7 –0,1738 (0,0008) C7� 0,1560 (0,0008) C7B 0,1754 (0,0008)  
C8 0,0277 (0,0009) C8� 0,0147 (0,0009) C8B –0,0317 (0,0009)  
C9 0,0292 (0,0009) C9� 0,0244 (0,0010) C9B –0,0018 (0,0009)  
C10 –0,0180 (0,0009) C10� 0,0196 (0,0009) C10B 0,0170 (0,0009)  
C11 –0,1191 (0,0009) C11� 0,0222 (0,0008) C11B 0,2011 (0,0008)  
O1 0,1854 (0,0008) O1� 0,1422 (0,0008) O1B –0,2494 (0,0008)  
O2 0,0048 (0,0007) O2� 0,0748 (0,0007) O2B –0,0858 (0,0007)  
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�� ���(�$�, ( ��#��, %�� $�)#�& '���$(�� ��&���� � #�(��'� '���$(��'� '�)'���$(�&�-
��'� ��#���#��'� ��&�&'�, � �� �%�� 7��@ ��&��+ "����@�#�� ("�$��$� '���$(��.  

��(%���� �������& #����+ '���$(�� #�$�������, %�� ������#������ 3-[4-!���!�������-
"�����#���]-2,4 � ����%�� �� ���#�����+, ��#��)�D�@ � �
!�-"���)���� ��(""( OH, �� ���'& 
$�'"��$������������& '�)�� ��"��?�����?�& ���?$� $�$ '���#�������+ �����#. 
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