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4����� 4�-���.�� A������� ������� �������� �	� ���� �������� 	�� ���� ������� �	�������� 4���
��	�������	����������	�����
����	���$�����������7 C67�AE���%���	�����	�&��
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Dihedral angles 

Tautomer

C
4C

5C
6N

1 

C
5C

6N
1C

2 

C
6N

1C
2N

3 

C
6N

1C
2N

2 

C
6C

5C
4N

3 

C
6C

5C
4O

4 

N
1C

6C
5N

7 

N
7C

5C
6N

9 

C
6C

5N
7C

8 

G -7.82 -7.48 27.89 163.44 1.44 184.47 180.51 0.97 -0.84 

GN 1.02 -0.78 0.96 183.60 -1.20 178.49 175.53 -5.06 13.05 

G1 -5.31 -8.94 27.68 148.78 -0.97 182.75 180.43 -0.51 0.04 

G2 3.25 -1.34 -2.05 178.52 -1.44 178.98 183.00 4.42 5.23 

G3 2.49 -1.12 -0.36 181.88 -2.26 178.88 182.86 4.50 4.73 

G4 -2.58 0.64 1.64 183.12 2.29 182.71 177.85 -2.45 5.02 

G5 -0.04 0.11 -0.11 179.90 -0.02 179.97 179.97 -0.01 0.01 

G6 -0.20 -0.49 1.08 183.19 0.52 180.84 180.39 -0.01 -0.06 

G7 -0.02 0.07 -0.07 179.95 -0.02 180.00 179.99 0.00 0.00 

G8 3.90 -1.49 -2.69 177.94 -1.67 178.70 183.61 4.75 5.06 

G9 -1.72 0.62 0.98 180.46 0.97 181.17 177.20 -2.85 6.08 

G10 1.53 -2.03 1.94 184.04 -0.70 178.87 180.78 -0.08 -0.29 

G11 0.14 -0.59 0.82 183.06 0.21 180.33 180.38 -0.01 0.05 

G12 2.32 5.52 9.37 185.65 -22.04 101.88 179.48 0.24 0.14 

G13 0.00 0.01 -0.01 180.01 0.00 180.00 180.00 0.00 0.00 

G14 -2.54 1.27 0.33 179.91 2.11 182.34 176.20 -3.80 7.90 
�

�
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�'����� ������	�� �����&� ��

���	������ 4��� ������������

���A0���%�� ����� 	���� ��

���� ���������� 	�� ������&� 	��
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4�����4�-���.��#@�@�	�������	�	������	��������	���9���	�������	�����	�����������

Excess charge on atoms of molecular framework 
Tautomer N1 C2 N3 C4 C5 C6 N7 C8 N9 N2 O4 
G 0.298 0.172 0.121 0.012 0.133 0.009 0.084 0.034 0.041 0.088 0.007
GN 0.026 0.000 0.062 0.086 0.152 0.008 0.153 0.198 0.222 0.002 0.091
G1 0.132 0.016 0.036 0.024 0.174 0.067 0.335 0.062 0.123 0.007 0.025
G2 0.116 0.000 0.045 0.053 0.271 0.058 0.213 0.030 0.045 0.100 0.070
G3 0.143 0.001 0.038 0.039 0.243 0.093 0.190 0.032 0.079 0.047 0.096
G4 0.021 0.001 0.087 0.034 0.307 0.030 0.272 0.067 0.097 0.036 0.049
G5 0.009 0.000 0.069 0.110 0.255 0.028 0.207 0.058 0.115 0.027 0.122
G6 0.045 0.001 0.217 0.114 0.165 0.016 0.147 0.061 0.155 0.033 0.046
G7 0.011 0.000 0.066 0.099 0.261 0.033 0.211 0.059 0.120 0.028 0.112
G8 0.109 0.000 0.047 0.060 0.271 0.051 0.215 0.030 0.040 0.098 0.079
G9 0.109 0.000 0.075 0.042 0.264 0.008 0.217 0.031 0.016 0.192 0.047
G10 0.016 0.000 0.074 0.127 0.222 0.025 0.193 0.063 0.129 0.013 0.139
G11 0.053 0.000 0.231 0.134 0.139 0.013 0.130 0.061 0.158 0.028 0.051
G12 0.190 0.000 0.005 0.009 0.119 0.090 0.291 0.063 0.165 0.054 0.013
G13 0.008 0.000 0.200 0.102 0.216 0.017 0.187 0.049 0.098 0.083 0.040
G14 0.031 0.000 0.160 0.013 0.269 0.028 0.219 0.043 0.059 0.167 0.011

� �

;����� ;�-���)��A����	��������������>�66� ����������
	�� #@�@� 	������ �	�	������ 	�� �9� ��	������ ��	���
����	����� 	�� �������� 4��� �	����� �	�$	����� ����
�����������������%����������������	���
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����	���
���%���������	���������	����������	��5�B���9�������������'�����������

2+�����29���	����BB�������2+�����29���	����	��	���	���	���+������9��������������

���� BBB� �� +�������� ���� �'������� 2+� ���� 29�� ;	�� ����� 	�� ���� ���	��� B�BBB�� ����

�	�����	����� �	��	������ 	�� ���� 	������ �	�	����� 
���� �������� �%���

��	����	�� 	�� ���� �'����� ������	�� �������	�� �� ��	��� ���	���� 4��� ���������

��%��	�� 	�� %������ 	������� �	�� ���	��� B�BBB� �������� 
������� 	�� �	�� ���� �'�����

������	�����	�	���	���&�������������	����������	����4�����������	����������&���

���� ���������� �� 4����� 4�-���-�� � 4��� �� ���� �G� ����	����� ��������� �������%���

��	����	����������9�����	�����������&���%�������	��������	����	����������	��	��

���� �'����� ������	���
��� ������D	��&� �	���$��� �� ��������� B� ���� BBB�� �������%��&��

4������������ ��������	��'��������������������	�	��	�� ���������	��	�� ����

�'�����������	������&� �	���$��� �� ����G82:G)����	���4����9��������� ����	�����

���� 
��� �� �����	����	��� �������	�� 	�� ���� �'����� ������	��� 
���� �� ����&�

�	���$������������	��B��1	���������������������	�������
	���������������������	%���

B�� ���� ����� 	�� ���� �������� ����	������ ���� �'����� ������	�� �� �	�	����	���&�

���������� ��	��� ���� ������ ���	��� 	�� ���� �	�������� 4����� �	�	���	���
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4�����4�-���-��0'�����������	���������	��	%�������������B�BBB�	����������	��������

Excess charge on fragments 
Tautomer I* II** III*** Std. div. 
G 0.698 0.142 0.159 0.258 
GN 0.267 0.160 0.573 0.175 
G1 0.239 0.241 0.520 0.132 
G2 0.383 0.329 0.288 0.039 
G3 0.364 0.336 0.300 0.026 
G4 0.227 0.337 0.436 0.086 
G5 0.337 0.283 0.380 0.040 
G6 0.456 0.181 0.363 0.114 
G7 0.317 0.294 0.390 0.041 
G8 0.393 0.322 0.284 0.045 
G9 0.465 0.272 0.264 0.093 
G10 0.369 0.247 0.384 0.062 
G11 0.498 0.153 0.349 0.141 
G12 0.272 0.209 0.519 0.134 
G13 0.433 0.233 0.334 0.082 
G14 0.382 0.297 0.320 0.036 
L9������������*��	��5�G��2 �G �G.�2-�����@-,�
LL�����������	��	���	���	���9������+�������������*��	��5�2+�����29,�
LLL�+������������*��	��5�G8�2:�����G),��

�
�

5�-�A�4�#������+�8�����+)'���
�����+�#�����������"�"�

4����	����������������	�	������	�� ����#@�@�	�������	�� �����9� ��	������

�����������	�������������������#���	��.�.�-�������������������	�����	���������

����	��������������������������������4������4�-���+�����4�-���9���������%��&���

B�� ��������� ���� �	����� ���������� �	�	������ 	�� #@�@� 	������� ����� �	� ���

�		����������� �����������	���	�� ������	���	��#@�@�	����������������� ��;�-���:��

;	���'������� �� ���������	�� ����������	����� �����	����������������������	����%���

���
���� 2 G �� G82:�� ���� ���� ����	����� ���������� �� ���� G�2 G.� ��������� ��

������&��������������������	����������������	�	�������	��	%������������������������

�����	���������������	��#@�@�������2-2+29�������
�������	��������&�%�����
���

��������������	��	����������������	���	�� ����#@�@���;�-���:��6��� ����	������
���

�����'����	��	���G����%�����	������������������������	��	��2-2+29��#	����	�����

����2+G8�����2:G)����
�&����%���������	����������������������9�����	������
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4����� 4�-���+�� 1	����� ���������� �	�	������ �	�� �9� ����	����� 	�� ��	��� �������� 4��� �	��%�� ������������� �	����� ����������� 	����
��� ����	�����
�����������	�������������	������
������	���	���	���������������
�

Bond between atoms of molecular frame 
Tautomer N1C2 C2N3 N3C4 C4C5 C5C6 C6N1 C5N7 N7C8 C8N9 N9C6 C2N2 C4O4 
G -0.204 -0.115 -0.030 0.039 0.033 -0.046 -0.074 0.038 -0.028 0.014 0.071 -0.006
GN 0.000 0.000 -0.052 0.114 -0.021 -0.006 -0.128 -0.145 -0.182 0.022 0.000 -0.068
G1 -0.039 -0.020 -0.025 0.065 0.108 -0.080 -0.211 0.126 -0.060 0.062 0.003 -0.022
G2 0.004 0.002 -0.037 0.119 0.126 -0.076 -0.180 -0.057 -0.028 -0.041 -0.004 -0.054
G3 0.010 -0.001 0.004 0.097 0.150 -0.098 -0.168 -0.059 -0.037 -0.066 -0.005 -0.057
G4 0.002 0.007 -0.051 0.102 0.096 -0.016 -0.243 -0.113 -0.078 -0.053 -0.004 -0.036
G5 0.000 0.000 -0.060 0.167 0.084 -0.002 -0.181 -0.085 -0.080 -0.056 0.000 -0.095
G6 -0.005 0.011 -0.138 0.137 0.051 0.022 -0.128 -0.076 -0.095 -0.049 -0.003 -0.042
G7 0.000 0.000 -0.058 0.161 0.093 -0.004 -0.184 -0.086 -0.082 -0.062 0.000 -0.088
G8 0.004 0.002 -0.039 0.128 0.118 -0.070 -0.180 -0.056 -0.026 -0.036 -0.004 -0.060
G9 0.000 0.000 -0.052 0.105 0.045 -0.029 -0.196 -0.065 -0.021 -0.011 0.000 -0.037
G10 -0.001 0.002 -0.057 0.168 0.074 0.011 -0.168 -0.089 -0.089 -0.056 -0.001 -0.106
G11 -0.005 0.009 -0.151 0.136 0.043 0.023 -0.110 -0.072 -0.097 -0.045 -0.002 -0.047
G12 0.005 0.000 -0.001 0.021 0.103 -0.107 -0.171 0.125 -0.079 0.094 -0.003 0.002
G13 0.000 0.006 -0.128 0.148 0.061 -0.003 -0.154 -0.072 -0.067 -0.041 -0.004 -0.037
G14 0.000 0.000 -0.046 0.060 0.087 -0.027 -0.201 -0.079 -0.048 -0.040 0.000 -0.010
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����	������
�����-�����������	�����������

� 4����	�����	�������������	���������������	������#@�@�	�����������������

�	�������9�����	�������������������4�����4�-���9��4����	���������������	��#@�@���

����������&��	������	���������-�����������������������������������G��4����	����

����	���������������	��#@�@��	�������������	������	����	��������	��	��	
���&�

���������4������������ �����	������������������������������������&���%��������������

�	����� ���������� ���� I���� �� ������ ����	����� ����������� 4��� ��� ���� �� �

����	������������	����������	������	�������������������	���������������	��#@�@�

�� ���� ����� 	�� 2+29G)� ���� G82:� ���� ��� 	����%��� �	������� 
��� �	� ���������

����	�����������������������������������	�������	�������*;�����;�-���:,��

;����� ;�-����(��A����	��������������>�66� ����������
	�� �	����� �����������	�	������	�� �9� ��	������ ��	���
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��������������&�	����������������&��	������	������������	���������������	��

���� #@�@�	������� B�� ���	� ����	���� ���� �	�����	�� ����� ������ ��%��� 	���������&� 	��

����������&��	������	���*��	����������	��&,�	����������	�������������	�����

���������� 	�� ���� π� 	������ 	������� �&� ���� �'����� ������	��� #��������&�� ����

����	����� ���������� 	�� #@�@� 	������ �	��� �	�� ����� �	� �	��������
��� ������ ����

������&�	�������������&�	�������9���	�������	�����	�����������
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4����� 4�-���9�� 4��� �	���� �	����� *4@4,� ���� �	���� ����	����� *4@4L,� ���������� 	�� #@�@�
	���������%�����	���	����������������	�	��������
�

Tautomer TOT TOT* TOT+TOT*
G 0.195 -0.503 -0.308 
GN 0.136 -0.603 -0.466 
G1 0.364 -0.457 -0.093 
G2 0.252 -0.477 -0.225 
G3 0.262 -0.488 -0.227 
G4 0.207 -0.593 -0.386 
G5 0.252 -0.560 -0.308 
G6 0.221 -0.537 -0.316 
G7 0.253 -0.564 -0.311 
G8 0.252 -0.472 -0.220 
G9 0.150 -0.411 -0.261 
G10 0.255 -0.565 -0.310 
G11 0.212 -0.529 -0.318 
G12 0.350 -0.362 -0.011 
G13 0.215 -0.507 -0.291 
G14 0.147 -0.450 -0.302 
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�
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• 4��������-� ����	�������������������� ��	�� ������	���	�� �����	��� �������

������������ �����G�� ��� ���&���%�� ���	����	�	����	��� �������	�� 	�� ����

�'�����������	����	�����������������	�� �����	��������4�����	�������	�� ����
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109



�

����� ����������� ����� ��	���� �����G� �� ��� ����	�����&��	���� ��	�����
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• 4������ ������ � ����	����� ���� ��������&� ��������� ��	�� ���� �������� � �
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��� ����	���� �&��	���� ��	�� ��� 2 � 	�� 2-�� �������%��&�� 4��&� ���� %��&�

��������� ��� �������� �������� � 4�����	��� �	��� ��� ���� �� � ��%�� ������ �A0�

%������ 	�� ����  �-� ����  �+� ���� �������%��&�� 4��� �������� ��������� 	�� ������
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�%���� ����

�	���������������	��#@�@�	����.��������������	���������������
	���
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