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Matthew Gettings
Compound 2: MSI nitrate
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Matthew Gettings
Compound 2: MSI nitrate



��
�

�
�

�
�

�
�

	



�
��

��
��

��
����
�

���
�

� ��
�

��
�

�

���
�

��
�

�

���
�

��
�

�

���
�

�
�

�
�

�
��

�

��
�

�

���
�

�
�

�
�

�
��

�
�

��	���
����

��
�

������
�

�
� !"�!#�
�!#!�
� �#�$
%#&'�#'(�
�#'��)&�

����

���
�

	���

����
����
����
����
���	
���

���

���	
���	
���

���

����
����
����
����
���

*��
���

*��
	���
	���
	���
	���
	���
	���
	���

���

Matthew Gettings
Compound 3: MSI perchlorate
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Matthew Gettings
Compound 3: MSI perchlorate
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Matthew Gettings
Compound 4: MSI nitrotetrazole
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Matthew Gettings
Compound 4: MSI nitrotetrazole
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Matthew Gettings
Compound 5: MSI DNTT
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Compound 5: MSI DNTT
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Matthew Gettings
Compound 6: MSI Tetrazole Azasydnone
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Compound 6: MSI Tetrazole Azasydnone
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Matthew Gettings
Compound 8: 3-methyl-1,2,3-oxadiazolium nitrosoamide



�
��

�
�

�
�

�
�

��
�

���
��

�
��

�
��

�
��

�
���

���	

�
�


��


� � � �� �� �� �� �� �� �
�

�
�

�� �� �
�

�
�

�
�����

��
����

�
��

��
��������

�
���� !"�!#��
!#!�

$ $#�%��#&'
#'($�
#'��)&���*+,
#')�-
�.)�)��

.#�/�0�


����
����
������1���
������1���
������1���
����
����
���2�
�����
�2�2�

������

������

�����2

Matthew Gettings
Compound 8: 3-methyl-1,2,3-oxadiazolium nitrosoamide
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Compound 3: MSI perchlorate
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Compound 8: 3-methyl-1,2,3-oxadiazolium nitrosoamide
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Compound 1: Methyl Sydnone Imine hydrochloride
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Compound 2: MSI Nitrate
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Compound 3: MSI perchlorate
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Compound 4: MSI Nitrotetrazole
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Compound 5: MSI DNTT
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Compound 6: MSI TAZ
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Compound 2 
CCDC-2024994 

 
Fig. 1 Molecular unit of 5-amino-3-methyl-1,2,3-oxadiazolium nitrate (2). Ellipsoids are drawn at 
the 50% probability level. Disorder of methyl H atoms is symmetry imposed by a mirror plane 
bisecting the cation.  
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Compound 3 
CCDC-2024996 
 

 
Fig. 2 Molecular unit 5-amino-3-methyl-1,2,3-oxadiazolium perchlorate (3). Ellipsoids are drawn 
at the 50% probability level. 
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Compound 4 
CCDC-2024995 

 
Fig. 3 Molecular units of 5-amino-3-methyl-1,2,3-oxadiazolium nitrotetrazolate (4). Ellipsoids 
are drawn at the 50% probability level. 
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+ , - A���[%A�Y

��5 * �,D!��'�) * D*�*��'�,) * �!!�*�'�) * *����'�)
��5 * *!�,D�'�) * �,**�'�) * ����*�'!) * *�*��'�)
��5 * �!*���'�) * �!,D�'�) * ���*��'!) * *�,*�'�)
��5 * *D!,��'�) * D*���'�) * ��D�*�'!) * *��!�'�)
��5 * ��D���'�) * !!���'�) * �!!*��'!) * *����'�)
��5 * ��!���'�) � �!�,�'�) * ������',) * *��!�'�)
��2 * �����'�) � ��!�'�) * �����'�*) * *���'�)[
��� * �*���'!) � �D��'�) * �!���'�*) * *���'�)[
��5 * ���!,�'�) * �D,,�'�) * !�*D��'!) * *��,�'�)
��5 * ������'�) * ,,���'�) * !�����'!) * *����'�)
��5 * *,!,��'�) * ,!���'�) * !�����'!) * *�!��'�)
�!5 * *�D���'�) * �,���'�) * �!��*�'!) * *��D�'�)
�,5 * ������'�) * ���!�'�) * �*,���'!) * *��D�'�)
��5 * �!�!��'�) � �����'�) * ��*�D�',) * *�*��'�)
��5 * ���!��'�) � ���!�'�) * �,�D��',) * *����'�)
��5 * *D��DD � ��,!�* * ��,�!� * *��[
��5 * *�!�!�'�) * ,�D��'�) * �*����'�*) * *�*!�'�)
��5 * *��D�! * !�D�*� * ���,,* * *��[
��3 * *���,� * D!�*,� * �*!��� * *��[
��� * *��D�D * �,!��� * ��D,*D * *��[
��5 * ��D�D�'�) * �,�*�'�) * ��!!��',) * *����'�)
��3 * ������'�) * �,�,D�'�,) * !D*���'�) * *����'�)
��3 * ��D,��'�) � !����'�) * �,��,�'�) * *�,��'�)
��3 * ������'�) � �D,,�'�) * ��*�!�'�) * *����'�)
��3 * �*����'�) * �*���'�) * ,��DD�'!) * *��,�'�)
��3 * ������'�) * �����'�) * ,�*���'!) * *����'�)
��3 * �,�!��'�) * !��,�'�) * �D��*�',) * *�!,�'�)
��; * �D���'!) * ,!��'�) * ���!�'�*) * *���'�)[
��C * �����'�) * !���'�) * �D,D�'��) * *�D�'�)[
��3 * ������'�) � �!D��'�) * ����D�'!) * *��D�'�)
��3 * ������'�) � *D!��'�) * ��,���'!) * *����'�)
��3 * ���*,�'�) � ���,�'�) * ��DD*�'!) * *����'�)
�!3 * ��,���'�) � ���*�'�) * �*����'!) * *����'�)
�,3 * �!�*��'�) � �����'�) * �,����'!) * *����'�)
��3 * ���,��'�) * �**,�'�) * !�!*��',) * *�*,�'�)
��3 * �,�,��'�) * ���*�'�) * !�,�*�',) * *����'�)
��3 * �*!��� * !���D! * !�,*�� * *��[
��3 * ����!�'�) * ��,��'�) * ,�,�,�'�*) * *��,�'�)
��P * �,���� * ���!,� * ,����* * *�,[
��A * ��!��* * �D���� * D����, * *�,[
��� * �,,��� * �,�D*� * ,D�*,, * *�,[
��3 * �!,���'�) � �*,��'�) * ��,D��',) * *�*��'�)

Matthew Gettings
Compound 4: MSI nitrotetrazole
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A�� A�� A�� A�� A�� A��

��5 * *��*�'�) * *����'�) * *����'�) * **���'�) * **���'�) * **�D�'�)
��5 * *�D��'!) * *����'!) * *����'�) /* *����'�) * *�*��'�) /* *�!��'�)
��5 * *�,!�'!) * *����'�) * *�D,�'�) * **DD�'�) * *��*�'�) * ****�'�)
��5 * *��*�'�) * *����'�) * *����'�) * ***��'�) * **,��'�) /* **�!�'�)
��5 * *����'�) * *����'�) * *�,��'�) /* ***!�'�) * *�*��'�) * **���'�)
��5 * *����'�) * *�D��'!) * *����'�) /* **�*�'�) * **���'�) * **�D�'�)
��5 * *����'�) * *����'�) * *��,�'�) /* **���'�) * **,��'�) /* **���'�)
��5 * *�*��'�) * *����'�) * *��,�'�) /* **���'�) * **D*�'�) /* **���'�)
��5 * *�*��'�) * *�!��'�) * *��,�'�) * **���'�) * **D*�'�) /* **���'�)
�!5 * *��!�'�) * *�*��'�) * *��!�'�) /* ***��'�) * **���'�) /* **���'�)
�,5 * *�!,�'!) * *����'�) * *��!�'�) /* **�,�'�) * *�!*�'�) /* ***��'�)
��5 * *��,�'�) * *�D,�'�) * *�!!�'�) * **���'�) * **���'�) * ***��'�)
��5 * *��D�'�) * *�*��'!) * *�**�'�) * ***!�'�) * **�*�'�) * ***��'�)
��5 * *��,�'!) * *����',) * *�,��'!) /* **�D�'�) * *��D�'�) /* **���'�)
��5 * *����'�) * *����'�) * *�,��'�) /* **���'�) * **D��'�) * ***!�'�)
��3 * *����'�) * *��D�'�) * *��*�'�) /* **���'�) * **,,�'�) * **���'�)
��3 * *����'�) * *�*��'�) * *�,��'�) /* *����'�) * *�*��'�) * **���'�)
��3 * *��*�'�) * *����'�) * *�!D�'�) * **D*�'�) * **!��'�) * **���'�)
��3 * *����'�) * *��!�'�) * *����'�) /* ***��'�) * **!��'�) /* **���'�)
��3 * *����'�) * *����'�) * *����'�) * ***��'�) * **���'�) * **�!�'�)
��3 * *����'�) * *�,,�'!) * *����'�) * **���'�) * *�*��'�) * **,��'�)
��3 * *��!�'�) * *����'�) * *����'�) /* **���'�) * **�,�'�) * **�!�'�)
��3 * *�,,�'�) * *��D�'�) * *����'�) /* **���'�) * **DD�'�) * **�,�'�)
��3 * *�D,�'�) * *����'�) * *����'�) * **���'�) * **D*�'�) * **���'�)
�!3 * *��D�'�) * *�,D�'�) * *��!�'�) /* ***!�'�) * **D*�'�) * **���'�)
�,3 * *����'�) * *����'�) * *�,��'�) /* **���'�) * **!!�'�) /* **���'�)
��3 * *����'�) * *�*��'!) * *�**�'�) /* **�,�'�) * *�*��'�) /* ***,�'�)
��3 * *����'�) * *�**�'!) * *��D�'�) /* ***D�'�) * **,D�'�) /* ***��'�)
��3 * *��!�'!) * *����',) * *��,�'!) * **���'�) * **�*�'�) * ***��'�)
��3 * *����'�) * *�*D�'�) * *��D�'�) /* **�,�'�) * **!��'�) /* **���'�)

;$3:$%04�&.�0�:$%$01&>?B&C@&

��5M��5 � �����'��) ��3M��3 � �����'��)
��5M��5 � �,���'��) ��3M��3 � �,���'��)
��5M�,5 � ��!��'��) ��3M�,3 � �����'��)
��5M�,5 � ��,��'��) ��3M�,3 � ��D��'��)
��5M��5 � �D�D�'��) ��3M��3 � �D!��'��)
��5M��5 � �����'�!) ��3M��3 � ��*��'�!)
��5M��5 � ��,!�'��) ��3M��3 � �����'�!)
��5M��5 � �*D��'�,) ��3M��3 � �*,��'�,)
��5M��2 * ,�,�'��) ��3M��; * ,�,�'��)
��5M��� * ,���'��) ��3M��C * ,�D�'��)
��5M��5 � ��,D�'�!) ��3M��3 � ���!�'�!)
��5M��5 � �����'��) ��3M��3 � ���*�'��)
��5M��5 � �����'��) ��3M��3 � �����'��)
��5M�!5 � ��*,�'�!) ��3M�!3 � ��D��'��)
�!5M��5 � ���*�'�!) �!3M��3 � ���*�'�!)
�,5M��5 � �����'�!) �,3M��3 � �����'�!)

Matthew Gettings
Compound 4: MSI nitrotetrazole
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��5M��5 � �,**�'�,) ��3M��3 � �!DD�'�,)
��5M��5 * D�** ��3M��3 * D�**
��5M��5 * D,** ��3M��P * D,**
��5M��3 * D,** ��3M��A * D,**
��5M��� * D,** ��3M��� * D,**

��5M��5M��5 �*D ���'D) ��3M��3M��3 �*D ���'D)
��5M��5M��5 ��� *��'�*) ��3M��3M��3 ��� *��'��)
��5M��5M��5 ��, �!�'��) ��3M��3M��3 ��! !D�'��)
��5M��5M��5 ��� !��'��) ��3M��3M��3 ��! ���'��)
��5M��5M��5 �*� ,!�'D) ��3M��3M��3 �*� ,��'D)
��5M��5M��2 ��� ��'��) ��3M��3M��; ��� ��'��)
��5M��5M��� ��� *�'��) ��3M��3M��C ��D ,�'��)
��2M��5M��� ��� !�'��) ��;M��3M��C ��� ��'��)
��5M��5M��5 �*� *D�'�*) ��3M��3M��3 �*� *��'�*)
��5M��5M��5 �*D !��'�*) ��3M��3M��3 �*D ,��'�*)
��5M��5M�!5 �*D !��'�*) ��3M��3M�!3 �*D �D�'�*)
��5M�!5M��5 �*� �,�'��) ��3M�!3M��3 �*� D*�'�*)
��5M�,5M��5 ��� D��'��) ��3M�,3M��3 ��� !��'��)
��5M�,5M��5 ��! !��'��) ��3M�,3M��3 ��! !D�'��)
��5M�,5M��5 ��! ���'��) ��3M�,3M��3 ��! ���'��)
��5M��5M��5 ��D ���'��) ��3M��3M��3 ��, D!�'��)
��5M��5M��5 ��� �,�'��) ��3M��3M��3 ��� !��'��)
��5M��5M��5 �*! �!�'��) ��3M��3M��3 �*! �D�'��)
��5M��5M��5 �*� ���'��) ��3M��3M��3 �*� �,�'��)
��5M��5M��5 ��! , ��3M��3M��3 ��! D
��5M��5M��5 ��! , ��3M��3M��3 ��! D
��5M��5M��5 �*D � ��3M��3M��P �*D �
��5M��5M��3 �*D � ��3M��3M��A �*D �
��5M��5M��3 �*D � ��PM��3M��A �*D �
��5M��5M��� �*D � ��3M��3M��� �*D �
��5M��5M��� �*D � ��PM��3M��� �*D �
��3M��5M��� �*D � ��AM��3M��� �*D �
��5M��5M�!5 ��� !D�'��) ��3M��3M�!3 ��� �!�'��)
��5M��5M�,5 ��� �D�'��) ��3M��3M�,3 ��� ���'��)
�!5M��5M�,5 ��� ���'��) �!3M��3M�,3 ��� !*�'��)

��5M��5M��5M��5 /* ���'��) ��3M��3M��3M��3 * �!�'��)
��5M��5M��5M��5 /�!, D��'�*) ��3M��3M��3M��3 �!D ���'�*)
��5M��5M��5M��5 � �*�'��) ��3M��3M��3M��3 /* ,��'��)
��5M��5M��5M��5 * *��'��) ��3M��3M��3M��3 /* *��'��)
��5M��5M��5M�!5 /* *!�'��) ��3M��3M��3M�!3 /* *��'��)
��5M��5M�!5M��5 * �*�'��) ��3M��3M�!3M��3 * �*�'��)
��5M��5M��5M��5 �!D *��'��) ��3M��3M��3M��3 /�!D ���'��)
��5M��5M��5M��5 /� �,�'��) ��3M��3M��3M��3 * DD�'��)
��5M��5M��5M��5 /* ���'��) ��3M��3M��3M��3 * ���'��)
��5M��5M��5M��5 �!, *��'��) ��3M��3M��3M��3 /�!, ,,�'��)
��5M��5M��5M��5 /�!D �!�'��) ��3M��3M��3M��3 �!D �!�'��)
��5M��5M��5M��5 * D��'��) ��3M��3M��3M��3 /* !��'��)
��5M��5M��5M�!5 * *��'��) ��3M��3M��3M�!3 * ���'��)
��5M��5M��5M�,5 �!D ,!�'��) ��3M��3M��3M�,3 /�!D ,��'�*)
��5M�!5M��5M��5 /* �*�'��) ��3M�!3M��3M��3 /* ���'��)

Matthew Gettings
Compound 4: MSI nitrotetrazole
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��5M�!5M��5M�,5 /�!D D��'��) ��3M�!3M��3M�,3 �!D ,��'��)
��5M�,5M��5M��5 � ���'�!) ��3M�,3M��3M��3 � ,��'�!)
��5M�,5M��5M��5 /�!� ���'��) ��3M�,3M��3M��3 /�!� �,�'��)
��5M�,5M��5M�!5 /�!� !!�'��) ��3M�,3M��3M�!3 /�!� ���'��)
��5M�,5M��5M�!5 � ���'�,) ��3M�,3M��3M�!3 � ���'�,)

�,203D$5E�352&D$3:$%0,&>?B&C@&

�M����
 �M� ����
 ����
 �M����


��
M��������� * ,!�'�) � *��'�) � D�,��'��) �!��'�)
��
M��������
� * ,��'�) � ���'�) � D�D,�'��) ��!�'�)
��
M��
�����
� * D� � �, � ��!��'�!) ��,
��
M��
�����
�� * D, � !* � ��D��'�!) ���
��
M�������!
��� * D, � �� � ���*�'�D) ��D
��
M��)�����
 * D, � �� � �����'�D) ���
���M��������� * ,��'�) � �,�'�) � D!�D�'��) ����'�)
���M��*�����
 * ,!�'�) � *��'�) � D�*!�'��) �!��'�)
���M��������� * D� � �D � �!���'��) ��*
���M��������� * D� � �� � �*!D�'�!) ��*
���M�������!��E * D, � �� � �,D*�'�D) ���

7����
�����
��?�'�)�+"�/,N�%�"�-/�%�O�'��)�+"�/,N�%�"�-/�%�O�'���)�/+"�/,N�"�/-N�O�'�E)�/+N�"�,/�%�"�/-N�%� �

Matthew Gettings
Compound 4: MSI nitrotetrazole



Compound 5 
CCDC-2024997 
 

 
Fig. 4 Molecular unit of 5-amino-3-methyl-1,2,3-oxadiazolium DNTT (5). Ellipsoids are drawn at 
the 50% probability level. 
 
 
  

Matthew Gettings
Compound 5: MSI DNTT
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�L����� �L� ����� ����� �L�����

��L�������� *!�) �!�� �!��)"�&"�( ")�
��L��������� *!�) �!) �!"""�&")( ""�
��L������ �� *!�) "!�) �!� ��&" ( "��
��L���������� *!� �!�* �!�))��&" ( "��
��L��*��������� *!� �!*) �!  �&�( "�*
��L��*��������� *!� �!�) �!� �&�( ")�
��L��*��������� *!� �!)� �!)���&"�( "�)
�"L�"�����)�D *! )��&"�( �!����&"�( �!"*"*�&"�( "� !��&")(
�"L�"����� �D *! )��&"�( �!��*�&" ( �!*����&"�( "��!"�&")(
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Compound 6 
CCDC-2035560 
 

 
Fig. 5 Molecular unit of  5-amino-3-methyl-1,2,3-oxadiazolium TAZ (6). Ellipsoids are drawn at the 
50% probability level. 
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Compound 7 
CCDC-2025853 
 
 

 
Fig. 6 Molecular unit of 5-amino-3-methyl-1,2,3-oxadiazolium azidotetrazolate (7). Ellipsoids are 
drawn at the 50% probability level. 
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Compound 8 
CCDC-2025852 
 

 
Fig. 7 Molecular unit of 3-methyl-1,2,3-oxadiazolium nitrosoamide (8). Ellipsoids are drawn at the 
50% probability level. Disorder of methyl H atoms is symmetry imposed by a mirror plane 
bisecting the molecule. 
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