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Infrared spectra and X-ray structure of (tetrazol-5-yl)acetic acid.

Autorzy Streszczenie
Magdalena Pagacz- The (tetrazol-5-yl)acetic acid crystal was characterized by the
Kostrzewa X-ray diffraction and FTIR spectroscopic methods. The analysis

Dominik M. Jesariew of the crystal structure reveals that the compound exists in the

solid state as 1H-tautomer. The molecules are linked by two

Marta Podruczna types of the intermolecular hydrogen bonds forming an infinite
Maria Wierzejewska two-dimensional network in the (101) plane. Intramolecular N-
_ H--:O hydrogen bonds are also formed in the crystal. The
Rok wydania ) _ _
_ analysis of the FTIR spectra of the crystalline sample and its
2013 deuterated analogue, based on the B3LYP/6-311++G(2d,2p)
Czasopismo frequency calculations of two model tetramers, has been

performed in relation to the obtained crystal structure data.

Spectrochimica Acta Part A-
. Stowa kluczowe
Molecular and Biomolecular

Spectroscopy azoles, Molecular structure, Hydrogen bond, DFT calculations
Numer woluminu Adres publiczny

108 http://dx.doi.org/10.1016/j.saa.2013.01.086

Strony Strona internetowa wydawcy

229-235 http://lwww.elsevier.com

DOI

10.1016/}.saa.2013.01.086

Kolekcja

Naukowa

Jezyk

Angielski

Typ publikacji

Artykut

Plik zostat wygenerowany dnia 2026-08-18 00:31:48
Adres w repozytorium https://old.chem.uni.wroc.pl/pl/repozytorium/j7mcDGp.


http://www.elsevier.com
https://old.chem.uni.wroc.pl/pl/repozytorium/j7mcDGp

	Plik pochodzi z repozytorium Wydziału Chemii Uniwersytetu Wrocławskiego
	Repozytorium
	Infrared spectra and X-ray structure of (tetrazol-5-yl)acetic acid.
	Autorzy
	Streszczenie
	Rok wydania
	Czasopismo
	Słowa kluczowe
	Numer woluminu
	Adres publiczny
	Strony
	Strona internetowa wydawcy
	DOI
	Kolekcja
	Język
	Typ publikacji



