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Matthew Gettings
Compound 2: MSI nitrate
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Matthew Gettings
Compound 2: MSI nitrate
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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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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
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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 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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��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��',) * *�*��'�)
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%3:4�&241.'��$:$5%&.�0�:$%$01&>? @&

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 � �����'�!)
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�"�����������#�� �����
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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
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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�%� �
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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
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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. 
 
  

Matthew Gettings
Compound 7: MSI azidotetrazole



���������������

	�������


����

���������������������������������������������������

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

����	�����	�+	�	
��,�-	��	�#.�����	�	���

��������

��


����	

��������	
����
�����

����
����
�
���������������� �����������
�� ��� �!
����
������
��"�������
#����

$�	����	��"����%�

&������
����'() �*�
�"��"���'+) , -�!��'��)"�* *!���'!)"��! �*,�'�)
��'.) !� �!��'��)
��'+�) ,!� ��'�)
	 -
/���
��	�
��� ���
�
��'��0�) � ��
����
�����1��'��) � �*�2�� ���2�� ��

3�
��������
��	
3������
���
�� 4��5���678�3,�9���
�

������
���
���:�
��;��
�	<<<=��-�����#�>�	
�#��
�	#��	����
�	����	
�	#��������������
��
��
6?����
��	�������
��	 $��
�>���	�

���������%�@�(�����"�A "����?�
><����"�/ "�8������5�B $ �C�8
��5��3 "�D �6��� �����
 �-,�'���*)��>��
���	"����� � *��"�� �*-
�� �����������"�
�	���	�	
��	
�?���E��F��G���'�)H�
������
��	�

�-�-"���--"���*�

��	
 � �,�
'��	��%�)����'+0�) � ��,

/���	���	

�F���G���'��)H"���'��)"�� �!�"�� ���"�� !�
�� ����������
��	� ��--
�� ����������
��� ���
�>�
���
���
��	
 �>�
���������
������	�
���	�
I����"�I���	�'��+0�) � �,"�0� -*

�����
������#����@�6�����E���! �>��'4��5��"����!)"������J, -�6�'4��5��"����!)"������ �'8������5"����,)"������!"#$%��'8������5"����*"�

���,)"�8��A7A��/�E�����'�K?������%&'�()"�����) �

Matthew Gettings
Compound 7: MSI azidotetrazole



���������������

��������


�����

����#�	>?�	�#����
���'+"�L)�

�M����� �M� ����� ����� �M�����

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

8����
�������@�'�)�0+N�"�0,N�"�0-N�O�'��)�0+N�"�0,"�0-N�O�'���)�+0�%�"�0,N�%�"�-N�%�O�'�E)�0+N�"�0,N�"�0-N� �

���������� ����

&���� ��
������ ��� ?���� ���	� :��5� ������
�� ?�� 
��� ��
��	��� 8���	��� P��	�
��	� 
����#�� 
��� $�Q��� /��������

<	�
����	
�
��	�;��#�����	���B��	
��� ��������**-� �'P�	�	#�����
�����	#��>����
���7>����������
���
��) �

!"��������#�� �����

$�#�������

6���	"�P �� "�D��	��	"�� "�8�����"�B �; "�8��
�"�4 �/ �C�&�:���"�$ �'���-) �D �6��� �����
 "���"���*R��, 

4��5���'���!) �6�����E���! �>�"������J, -�6"�4��5�����	��<	� @�$����	�'S<)"�T86"����! 

�83@�B����"�� �/ �C�6���	"�P �� �'���-) �6	#�: ����� �<	
 �� "�*�"����R��� 

�K?�����"�� �4 "�8������5"�B �$ �C�3�

����"�4 �'����) �D �6��� �����
 "�--"���,�R��,- 

./�(*��@�S��
���"�8 �; �'����) �D �6��� �����
 "�-�"�!��R!�* 

8������5"�B �$ �'���,) �6�
������
 "�6�-"����R��� 

8������5"�B �$ �'����) �&S<�648 �J�� �����%� 

8������5"�B �$ �'���*) �U����
����
���
��������	���	
�:�
�������U"�6�
������
 "����"��>, 

8������5"�B �$ �'���*) �U�����R<	
�#��
�������>#������	�����
��>�
���
�����
����	�
��	U"�6�
������
 �6��"��>, 

8������5"�B �$ �'���,) ������!"#$ �T	�E����
�����BV

�	#�	"�B����	� 

8��5"�6 �A �'����) �D �6��� �����
 "���"��R�� 

!��"���	�

Matthew Gettings
Compound 7: MSI azidotetrazole



�"�����������#�� �����

�"�%	�������

�"�����������#�� �����


���

&� �"�����������

3�
��������
��	@�6�����E���! �>��'4��5��"����!)O����������	���	
@������J, -�6�'4��5��"����!)O��
������
��	@������

J, -�6� '4��5��"� ���!)O� ���#���'�)� ���� 
�� ���E�� �
���
���@� ����� � '8������5"� ���,)O� ���#���'�)� ���� 
�� ����	��

�
���
���@������!"#$%��'8������5"����*"����,)"�8��A7A��/�E�����'�K?������%&'�()"�����) �

'�		(�)�*+)
��), -�

*0,1&�('2�&��

�����������
�0�W���� �!
$�	����	��"����%�
��W�, -�!��'��)�+
��W�* *!���'!)�+
��W��! �*,�'�)�+
��W�!� �!��'��).
��W�,!� ��'�)�+�

	�W�-

�'���)�W�-��
���W�� *���$#��0�

���
������
��	"���W�� *-��,�+
�����������
�����������!�������
��	�
��W�* *R*, �.
��W�� �����0�

��W��*��(
�����"�����������
� �*�2�� ���2�� �����

��&�'�3((%�&43��

4��5���678�3,�9���
�
������
���
���:�
��;��
�	<<<=��-�����#�>�	
�#��
�	#�
�	����
�	����	
�	#��������������
��
��

/���
��	�������@�<>��>8�������������7>����
�?�
A�
�������#�������
�������'B��?��)��������

��	�������
��
3�
��
���������
��	@�� -��-����������>�

5��	��������	�

6?����
��	�������
��	@����
�>���	�
���������%�@�(�����"�A "����?�
><����"�/ "�
8������5�B $ �C�8
��5��3 "�D �6��� �����
 �-,�'���*)�
�>��

���	�W�� *��"������W�� �*-
�-�-���������������
��	�
��--��	���	�	
�������
��	�
��*�������
��	��:�
����G���'�)
��	
�W�� �,�
�����W��� �."����	�W�* *.
6�W�0��X��
7�W�0�X�
(�W�0��X��

�%84�%9%�&�

/���	���	
��	���

A���
>�Y��������
���@�����
�F���G���'��)H�W�� �!�
��'��)�W�� ���
�W�� !�
��--�������
��	�
����������
���
�����
���	
�
;��������
�����
������
��	@��
���
���>�	E����	
�����
�

��
���

8���	�����
�����
������
��	@�������	���P����������
����#�	���
������
��	@��	�����������	��#�?����	#�

��
��
�>�
���������
������	�
���	�
��W��%F��'��

�)�N�'� �����)�H�
:�������W�'��

��N����
�)%�

'I%�)����Z�� ���
I�����W�� �,���+0�

I���	�W�0� -*���+0�

Matthew Gettings
Compound 7: MSI azidotetrazole



�"�����������#�� �����

�"�%��������

.%�4�('2%&�4(1�

:%39%&0, �6���� �  [��'�����
�
���� �  ��	�
�����������	#���?�
:��	�
:��� � ����	��)�������
���
�����	#�
����������E����	�����
��� �
&��������� �  [������
�5�	��	
�������	
��	�E��������	�
�����
���
��	����� �  [���	���
�	���"��	#�����	�
�����	��	#���O��������
��	��
?�
:��	�� �  [���	������������
���������	�������:��	�
�����������	��?������
��������
�� �6	����������
��'���
�����)�
���
��	
����
������ �  [���������������
���
�	#�� �  [���	E��E�	#�� � ����	�� 

�0��&43��('�&394�'�33024��&%1'��2'413&03.4�'30'%;/4<�(%�&'413&03.4�'241.(��%9%�&'.�0�9%&%01'=>!?'

+ , - @���\%@�Y

�� � �,!!�'*) � -����'!) � *�!��'�) � �����'��)
�� � �����'*) � �,���'��) � ��,��'�) � �*���'��)
�� � *!,*�'�) � �����'��) � *-!��'�) � �*,��'�-)
�� � ,����'�) � �*�,�'��) � *��!�'�) � ��-��'�*)
��6 � ,*���� � �����- � -�-��* � ���\
��4 � ,�*��� � ,�,��� � *-��-� � ���\
�- � ��,��'�) � �����'��) � ��-,�'�) � �*,-�'�-)
�* � ��-,�'�) � !�,*�'��) � ��!��'�) � �����'�*)
�� � �*���'�) � ,,*��'��) � �,�!�'�) � �����'�-)
�� � !-,��'�) � �����'��) � �,���'�) � �*���'�-)
�, � ,*�*�'�) � -����'��) � �,�*�'�) � �����'�-)
�! � �,,��'�) � �����'��) � ���!�'�) � �*,!�'�-)
��� � ��,!�'�) � �!!,�'��) � �����'�) � ��!��'��)
�� � �-���'�) � �����'��) � *-���'�) � �**��'�*)
�� � �,,��'�) � *,*-�'��) � �����'�) � �*-,�'�*)
�� � ��*!�� � �!���� � �*��-! � ���\
�� � *����'�) � ��,��'��) � ��-!�'�) � �����'��)
��� � -���*� � ����,� � �-*��* � �!�\
��3 � *����� � �!��*� � �����- � �!�\
��� � *,���, � �-��!! � �,-��� � �!�\
�- � !-*-�'�) � �����'��) � ��*��'�) � �**-�'�*)

�&394�'241.(��%9%�&'.�0�9%&%01'=>!?'

@�� @�� @�� @�� @�� @��

�� � ��-�'�) � ��*�'�) � �*��'�) 0� ����'�) � ��*,�'�!) 0� ����'�)
�� � �*-�'�) � �*��'�) � �*��'�) 0� ��*�'�) � ����'�) 0� ����'�)
�� � ��!�'�) � �*��'-) � �*-�'�) 0� ����'�) � ��,�'�) 0� ��*�'�)
�� � ��!�'�) � ��-�'-) � �*��'�) 0� ����'�) � ����'�) � ����'�)
�- � �*!�'�) � ����'-) � �*-�'�) 0� ����'�) � ����'�) � ����'�)
�* � ��-�'�) � ����'-) � �*��'�) 0� ��-�'�) � ����'�) � ��-�'�)
�� � ����'�) � ��-�'-) � �*��'�) 0� ��*�'�) � ����'�) � ����'�)
�� � ����'�) � �*��'�) � �*-�'�) 0� ����'�) � ��*�'�) 0� ����'�)
�, � ����'�) � ����'-) � �*��'�) 0� ��,�'�) � ����'�) 0� ��*�'�)
�! � ����'�) � ����'-) � �*��'�) 0� ��*�'�) � ��!�'�) 0� ��*�'�)
��� � ��,�'-) � ����'-) � ��!�'�) 0� ��-�'�) � ��-�'�) 0� ��*�'�)
�� � �*��'�) � ����'-) � �-!�'�) 0� ��,�'�) � ����'�) � ����'�)
�� � ����'�) � �**�'-) � �*��'�) 0� ����'�) � ����'�) 0� ����'�)
�� � ����'-) � �**�'-) � ����'-) 0� ��*�'�) � ��-�'�) � ��*�'�)
�- � �*��'�) � ����'-) � �-!�'�) � ����'�) � ����'�) � ����'�)

Matthew Gettings
Compound 7: MSI azidotetrazole



�"�����������#�� �����

�"�%.�������

:%39%&04�'.�0�9%&%01'=>A'B?'

��M�� � �-��',) ��M�� � �-*�'�)
��M�� � �,��'�) ��M�- � ����',)
��M�� � ��-�'�) �,M�! � �-��'�)
��M�� � ��*�',) �,M�- � -���',)
��M�� � -���'�) �!M��� � ��*�',)
��M�� � ��-�',) ��M�� � �!��',)
��M��6 � ,,�� ��M�� � !*��
��M��4 � ,,�� ��M��� � !,��
�-M�- � ��,�',) ��M��3 � !,��
�-M�* � �*��'�) ��M��� � !,��
�*M�� � ��-�'�)

��M��M�� ��� -�'-) ��M��M�� ��- ��'�)
��M��M�� ��* *�'*) ��M��M�� ��� ��'*)
��M��M�� ��� ��'*) ��M��M�� ��- ��'*)
��M��M�� ��� ��'*) ��M��M�� ��� ,
��M��M�� ��� ��'-) ��M��M�� ��� ,
��M��M��6 ��� � ��M��M��� ��! *
��M��M��4 ��� � ��M��M��3 ��! *
��6M��M��4 ��� � ���M��M��3 ��! *
�-M�-M�* ��� !�'*) ��M��M��� ��! *
��M�*M�- ��! ��'*) ���M��M��� ��! *
�*M��M�� ��� ��'*) ��3M��M��� ��! *
�-M��M�� ��� ��'*) ��M�-M�- ��- ��'�)
�!M�,M�- ��� ��'*) ��M�-M�, ��� ��'*)
���M�!M�, ��� ��'�) �-M�-M�, ��! ,�'*)
��M��M�� ��, ��'*)

��M��M��M�� 0� ��'�) ��M��M��M�� ��� ��'�)
��M��M��M�� 0��� ,�'*) ��M��M��M�� ��, ,�'�)
��M��M��M�� � *�'�) ��M��M��M�� � !�'�)
�-M�-M�*M�� � ��'�) ��M��M�-M�- 0� ��'�)
�-M�*M��M�� 0� ��'�) ��M��M�-M�, 0��! ��'�)
�*M��M��M�- � ��'�) �*M�-M�-M�� � ��'�)
��M��M��M�� 0��! !�'*) �*M�-M�-M�, ��! *�'*)
��M��M��M�� 0� ��'�) �!M�,M�-M�� 0, !�'!)
��M��M��M�� � ��'�) �!M�,M�-M�- ��� !�'�)

�,203C%�D�3�2'C%39%&0,'=>A'B?'

�M����� �M� ����� ����� �M�����

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

Matthew Gettings
Compound 7: MSI azidotetrazole



�"�����������#�� �����

�"�%/�������

8����
�������@�'�)�0+N�"�0,N�"�0-N�O�'��)�0+N�"�0,"�0-N�O�'���)�+0�%�"�0,N�%�"�-N�%�O�'�E)�0+N�"�0,N�"�0-N� �

Matthew Gettings
Compound 7: MSI azidotetrazole



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. 
 

Matthew Gettings
Compound 8: 3-methyl-1,2,3-oxadiazolium nitrosoamide



���������������

	�������


����

���������������������������������������������������

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

����	�����	�+	�	
��,�-	��	�#.�����	�	���

��������

��


����	

��������	
����
�����

����
����
�
���������������� ��������

�� ������
����
������
�� �������!���� ��
������"�� ������

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

��$��.�& ����
����
�����/��$��& �����0������0�����

1�
��������
��	
1������
���
�� 2��3���456�1��7���
�

������
���
���8�
��9��
�	::�����!�;�	
�!��
�	!��������������
��
���$�941&
4"����
��	�������
��	 -��
�;���	�

��������)<�=�%����� �>� ����"�
;:���� �,� �6������3�?�-��@�6
��3��1� �A��4���������
�����$���'&�
�;��

���	 ����� ��)�� ���*�*
�������������� �
�	���	�	
��	
�"���B��C��D���$�&E�
������
��	�

���+ ���** �+�+�

��	
 �����
$��	��<�&����$(.�& ��**�

,���	���	

�C���D���$��&E ���$��& �� ����� ����+� ����*
�������������
��	� ��**
�������������
��� ')
����������
���	
� �
�;�
���
���
��	
 �;�
���������
������	�
���	�
F���� �F���	�$��(.�& ���* �.����
4"����
���
���
��� G���3����
����	�����	!�����H��
��	
��C$:I&;$:;&E<C$:I&I$:;&E�$9����	� �G���3��	�J�!	�� �4�
������
��

2)+�$����&���+;�'+&�
4"����
���
���
����������
��.����$*&

�����
������!����=�4�����B���+��;��$2��3�� ����+& ������K����4�$2��3�� ����+& ����������$6������3 �����& ������� !"#<��$6������3 ����' �

����& �6��>5>��,�B���*�$�L"������$%&�'( �����&��

Matthew Gettings
Compound 8: 3-methyl-1,2,3-oxadiazolium nitrosoamide



���������������

��������


�����

����!�	;"�	�!����
���$( �M&�

�N�OOO �N� �OOO �OOO �N�OOO

��N���OOO��� ��+� ��'� ���'��$�& �)�
�)N�)OOO���� ��+' ���� ���)+�$�& �*+

6����
�������=�$�&�) �*I� �+P�$��&�.) �.*I� �+I�<���

���������� ����

#���� ��
������ ��� "���� ���	� 8��3� ������
�� "�� 
��� ��
��	��� 6���	��� G��	�
��	� 
����!�� 
��� -�Q��� ,��������

:	�
����	
�
��	�9��!�����	���?��	
����������)�''����$G�	�	!�����
�����	!��;����
���5;����������
���
��&��

!"��������#�� �����

$�#�������

4���	 �G���� �A��	��	 ��� �6����� �?��9� �6��
� �2��,��@�#�8��� �-��$����&��A��4���������
� ��* ���'R����

2��3���$���+&��4�����B���+��;� ������K����4 �2��3���456�:	��=�-����	�$J:& �S64 ����+�

�61=�?���� ����,��@�4���	 �G�����$����&��4	!�8��������:	
���� �'� �))�R)*��

�L"����� ����2� �6������3 �?��-��@�1�

���� �2��$����&��A��4���������
� ��� �����R�����

,-�'���=�J��
��� �6��9��$����&��A��4���������
� ��� �+��R+�'�

6������3 �?��-��$����&��4�
������
� �4)� ����R����

6������3 �?��-��$����&��#J:�426��K��������<��

6������3 �?��-��$���'&��T����
����
���
��������	���	
�8�
��������T �4�
������
� ��*� ��;��

6������3 �?��-��$���'&��T������R:	
�!��
�������;!������	�����
��;�
���
�����
����	�
��	T �4�
������
��4*� ��;��

6������3 �?��-��$����&�������� !"#��S	�B����
�����?U

�	!�	 �?����	��

6��3 �4��>��$����&��A��4���������
� ��) �*R���

!��"���	�

Matthew Gettings
Compound 8: 3-methyl-1,2,3-oxadiazolium nitrosoamide



�"�����������#�� �����

�"�%	�������

�"�����������#�� �����


���

&� �"�����������

1�
��������
��	=�4�����B���+��;��$2��3�� ����+&P����������	���	
=������K����4�$2��3�� ����+&P��
������
��	=������

K����4� $2��3�� � ���+&P� ���!���$�&� ���� 
�� ���B�� �
���
���=� ��������� $6������3 � ����&P� ���!���$�&� ���� 
�� ����	��

�
���
���=������� !"#<��$6������3 ����' �����& �6��>5>��,�B���*�$�L"������$%&�'( �����&��

'�		(�)*�+,*-.�/!0*1 2�

�.*/%�'&0�%��

��������

�.�V�������
��
������"�� ������

��V�)���'��$*&�(
��V�+��+���$+&�(
��V�+��+���$��&�(
��V�'����+�$��&�(�

��V��
�$���&�V��)�

���V���)���-!��.�

-��	
�����
��	 ���V���*��*��(
�����������
����������+)��������
��	�
��V����R����W
��V��������.�

��V��'��%
2���3 ������8
�����0������0��������

��%�&�1''$�%213�

2��3���456�1��7���
�
������
���
���8�
��9��
�	::�����!�;�	
�!��
�	!�������
�������
��
���$�941&

,���
��	�������=���	��������������
�"��5;����������
#����������B��!�����
������
�����	�������
��
1�
��
���������
��	=�*���*�����������;�

4��	��������	�

4"����
��	�������
��	=����
�;���	�
��������)<�=�%����� �>� ����"�
;:���� �,� �
6������3�?�-��@�6
��3��1� �A��4���������
�����$���'&�
�;��

���	�V���)�� ������V���*�*
���+���������������
��	�
��**��	���	�	
�������
��	�
+�+�������
��	��8�
����D���$�&
��	
�V������
�����V�����W ����	�V����W
5�V�.�X+
6�V�.��X��
'�V�.��X��

�$723$�$3%�

,���	���	
��	���

>���
;�H��������
���=�����
�C���D���$��&E�V������
��$��&�V����+�
��V����*
��**�������
��	�
')�������
���
�����
���	

9��������
�����
������
��	=��
���
���;�	B����	
�����
�

��
���
6���	�����
�����
������
��	=�������	���G����������

����!�	���
������
��	=��	�����������	��!�"����	!�
��
��

�;�
���������
������	�
���	�
��V��<C��$��

�&�I�$���''*8&�E�
8�����8�V�$��

��I����
�&<�

$F<�&����Y������
F�����V����*���(.�

F���	�V�.�������(.�

4"����
���
���
���=�G���3����
����	�����	!�����
H��
��	
��C$:I&;$:;&E<C$:I&I$:;&E�$9����	� �G���3��	�
J�!	�� �4�
������
��2)+�$����&���+;�'+&�

4"����
���
���
����������
��=�.����$*&

Matthew Gettings
Compound 8: 3-methyl-1,2,3-oxadiazolium nitrosoamide



�"�����������#�� �����

�"�%��������

�,$�2�'&0$%�2'/�

9$1�$%.*��4��������Z��$�����
�
����������	�
�����������	!���"�
8��	�
8����������	��&�������
���
�����	!�
����������B����	�����
�����
#�������������Z������
�3�	��	
�������	
��	�B��������	�
�����
���
��	���������Z���	���
�	��� ��	!�����	�
�����	��	!���P��������
��	��
"�
8��	������Z���	������������
���������	�������8��	�
�����������	��"������
��������
����4	����������
��$���
�����&�
���
��	
����
����������Z���������������
���
�	!������Z���	B��B�	!���������	���

�.��%213�'&�%1�2�&�11.023�%$/&�30&2/1%.1,2�&1.&$:-2;�'$3%&2/1%.1,2�&02/,'��$�$3%&,�.��$%$./&<= >&

) * + ?���[<?�H �����$Y�&

�� �������� ��*�''��$�'& .��������$�'& ����)'�$�&
�� �������� ���''���$�)& .����)*�$�& �������$�&
�� �������� ���')+��$��& .���'�'*�$�*& ����)��$�&
�� �������� �����+��$�'& ������+�$�)& �����*�$�&
�� �������� ������+�$�+& .���*�+)�$�)& ����'+�$�&
�� �������� ��������$��& ����)��$�& ����)*�$�&
�� �������� ��+����$�& ����)*�$�& ����+��$�&
��4 .������*+ ��+��*�� �������+ �����[ ��'
��2 �����))� �����'�* �������� �����[ ��'
��� �����*�� ��+��+�* ���'+*�+ �����[ ��'
�' �������� ��)����$�& .������)�$�*& �������$�&
�) �������� ��)*�)+�$��& ����+*��$�+& �����)�$�&
�) �������� ��)��'�� ���++*�� ����)[

%1�2�&02/,'��$�$3%&,�.��$%$./&<= >&

?�� ?�� ?�� ?�� ?�� ?��

�� ����*��$�& �������$)& �������$)& ����� ����� �������$)&
�� ����)��$�& �������$*& �����'�$+& ����� ����� .�������$'&
�� �����)�$�& �������$*& �������$�& ����� ����� �������$)&
�� �������$*& ����+*�$*& �������$�& ����� ����� �������$)&
�� ����'��$�& �������$*& �����*�$*& ����� ����� .�����)�$)&
�� ����+��$*& �������$*& ����)��$*& ����� ����� �������$)&
�� �����*�$+& ����+��$*& �������$��& ����� ����� .�������$*&
�' �������$*& �����*�$*& ����*+�$*& ����� ����� �������$)&
�) ����*��$�& ����+*�$�& �������$�& ����� ����� �������$)&

9$1�$%.2�&,�.��$%$./&<=@&A>&

��N�' ���)��$�& ��N��4 ��+���
��N�� ���)+�$�& ��N��2 ��+���
��N�� ���'��$�& ��N��� ��+���
��N�� ����'�$�& ��N��4� ��+���$��&
��N�) ���'��$�& ��N��2� ��+���$��&
��N�� ���)��$�& ��N���� ��+��$�&
��N�� ������$�& �'N�) ����)�$�&
��N�' ������$�& �)N�) ��+'��

�'N��N�� �����)�$��& ��N��N��2� ��+�'�$�&
��N��N�� �����*�$��& ��4N��N��2� �*��
��N��N�) �����)�$�'& ��2N��N��2� ����
��N��N�� ��*����$�'& ���N��N��2� ����)
�)N��N�� ��*�*��$�)& ��4�N��N��2� ��+�'

Matthew Gettings
Compound 8: 3-methyl-1,2,3-oxadiazolium nitrosoamide



�"�����������#�� �����

�"�%)�������

��N��N�' ��+����$�'& ��N��N���� ��+�'�$'&
��N��N�� �������$�+& ��4N��N���� ����
��N��N��4 ��+�' ��2N��N���� ����)
��N��N��2 ��+�' ���N��N���� �*��
��4N��N��2 ��+�' ��4�N��N���� ��+�'
��N��N��� ��+�' ��2�N��N���� ��+�'
��4N��N��� ��+�' ��N�'N�� ��'�)*�$�)&
��2N��N��� ��+�' ��N�'N�) ��*�*)�$��&
��N��N��4� ��+�'�$�& ��N�'N�) ��)�'��$�'&
��4N��N��4� ����) ��N�)N�' �������$�)&
��2N��N��4� �*�� ��N�)N�) ��*��
���N��N��4� ���� �'N�)N�) ��*��

�'N��N��N�� ������$�& ��N��N�'N�� ��������$�&
��N��N��N�) ������$�& ��N��N�'N�) ������$�&
��N��N��N�� ��������$�& ��N��N�)N�' ������$�&
�'N��N��N�� ��������$�& ��N��N�)N�' ��������$�&
��N��N�'N�� ��������$�& ��N�'N�)N�� ��������$�&
��N��N�'N�) ������$�& ��N�'N�)N�� ������$�&

6����
������=�$�&�.) �* �+��

�*0.1B$3C�130&B$1�$%.*&<=@&A>&

�N�OOO �N� �OOO �OOO �N�OOO

��N���OOO���� ��+� ��'� ���'��$�& �)�
�)N�)OOO����� ��+' ���� ���)+�$�& �*+

6����
�������=�$��&�) �*I� �+P�$���&�.) �.*I� �+I�<���

Matthew Gettings
Compound 8: 3-methyl-1,2,3-oxadiazolium nitrosoamide


