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   Materials and instrumentation (Section S1) 
  

     Unless otherwise stated, all reagents of analytical grade were purchased from Sigma-Aldrich and 

were used without further purification. All melting points were measured without corrections on a 

Gallenkamp melting point apparatus. The Fourier transform infrared spectroscopy (FTIR) spectra 

were recorded on a Perkin-Elmer FTIR 1430 spectrophotometer using KBr disk technique. The 1H 

nuclear magnetic resonance (NMR) spectra were recorded on a Bruker AC spectrometer (400 

MHz) at 25oC in DMSO-d6 with TMS as an internal standard, and chemical shifts are reported in 

parts per million as d values; 13C NMR was set at 101 MHz. Mass spectra were measured on a 

Finnigan MAT 8222 EX electron impact mass spectrometer (EIMS) at 70 eV. Elemental analyses 

for C, H, and N were also carried out at the Regional Center for Mycology and Biotechnology, 

Azhar University, and the values were found to be within 0.4% of the theoretical ones unless 

otherwise indicated.  Reaction progress was monitored by thin-layer chromatography using 

benzene/ethylacetate (3/1 by volume) as eluent.  

 

 Cytotoxicity Assay (Section S2) 

The cell lines Human lung fibroblast (WI38), Colorectal carcinoma Colon cancer (HCT-116) and 

Epdermoid Carcinoma (HEP2) were used to determine the inhibitory effects of compounds on cell 

growth using the MTT assay. This colorimetric assay is based on the conversion of the yellow 

tetrazolium bromide (MTT) to a purple formazan derivative by mitochondrial succinate 

dehydrogenase in viable cells. Cell lines were cultured in RPMI-1640 medium with 10% fetal 

bovine serum. Antibiotics added were 100 units/ml penicillin and 100µg/ml streptomycin at 37 C in 

a 5% Co2 incubator. The cell lines were seedes in a 96-well plate at a density of 1.0x104 cells/well. 

At 37 C for 48 h under 5% CO2. After incubation the cells were treated with different concentration 

of compounds and incubated for 24 h. After 24 h of drug treatment, 20 µl of MTT solution at 



5mg/ml was added and incubated for 4 h. Dimethyl sulfoxide (DMSO) in volume of 100 µl is added 

into each well to dissolve the purple formazan formed. The colorimetric assay is measured and 

recorded at absorbance of 570 nm using a plate reader (EXL 800, USA). The relative cell viability 

in percentage was calculated as (A570 of treated samples/A570 of untreated sample) X 100. 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



 
 
                     Fig. S1. 1H-NMR spectrum of α-aminophosphonate 2a. 
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Fig. S2. 13C-NMR spectrum of α-aminophosphonate 2a. 
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                                   Fig. S3. Mass spectrum of α-aminophosphonate 2a 
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                            Fig. S4. 1H-NMR spectrum of α-aminophosphonate 2b. 
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                             Fig. S5. 13C-NMR spectrum of α-aminophosphonate 2b. 
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                                Fig. S6. Mass spectrum of α-aminophosphonate 2b. 
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             Fig. S7. 1H-NMR spectrum of α-aminophosphonate 2c. 
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                     Fig. S8. 13C-NMR spectrum of α-aminophosphonate  2c. 
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                                Fig. S9. Mass spectrum of α-aminophosphonate 2c 
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                               Fig. S10. 1H-NMR spectrum of α-aminophosphonate  2d. 
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                               Fig. S11. 13C-NMR spectrum of α-aminophosphonate 2d. 
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                     Fig. S12. Mass spectrum of α-aminophosphonate 2d 
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                             Fig. S13. 1H-NMR spectrum of α-aminophosphonate 2e. 
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                        Fig. S14. 13C-NMR spectrum of α-aminophosphonate 2e. 
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                            Fig. S15. Mass spectrum of α-aminophosphonate 2e 
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                              Fig. S16. 1H-NMR spectrum of α-aminophosphonate 2f. 
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                            Fig. S17. 13C-NMR spectrum of α-aminophosphonate 2f. 
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                                 Fig. S18. Mass spectrum of α-aminophosphonate 2f 
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                              Fig. S19. 1H-NMR spectrum of α-aminophosphonate 4a. 
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                        Fig. S20 13C-NMR spectrum of α-aminophosphonate 4a. 
 
 
  
 
 
 
 
 
 
 
 



 
                                 Fig. S21. Mass spectrum of α-aminophosphonate 4a 
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Fig. S22. 1H-NMR spectrum of α-aminophosphonate 4b. 
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                      Fig. S23. 13C-NMR spectrum of α-aminophosphonate 4b. 
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                               Fig. S24. Mass spectrum of α-aminophosphonate 4b 
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                            Fig. S25. 1H-NMR spectrum of α-aminophosphonate 4c. 
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                              Fig. S26. 13C-NMR spectrum of α-aminophosphonate 4c. 
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                              Fig. S27. Mass spectrum of α-aminophosphonate 4c 
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                         Fig. S28. 1H-NMR spectrum of α-aminophosphonate 4d. 
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                           Fig. S29. 13C-NMR spectrum of α-aminophosphonate 4d. 
 
 
 
 
 
  
 
 
 
 



 
 
 
 

 

 
                             Fig. S30. Mass spectrum of α-aminophosphonate 4d 
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                      Fig.S31. Optimized molecular structure of α-aminophosphonates. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Fig. S32. 3D plots frontier orbital energies HOMO and LUMO using DFT method for α-
aminophosphonate 2a-2f. 

 
 



 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Fig. S33. 3D plots frontier orbital energies HOMO and LUMO using DFT method for α-

aminophosphonate 4a-4d. 
 
 
 
 
 
 
 
 



 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 

Fig. S34. the calculated IR spectra of α-aminophosphonates 2a-2f and 4a-4d. 
 

 
 
 



 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Fig. S35. The linear regression between the experimental and theoretical frequencies of α-

aminophosphonates 2a-2f and 4a-4d. 
 
 
 



 
Fig. S36. Surface structure of ESP and ALIE using DFT method for α-aminophosphonates 2b-2f. 
 
 
 
 
 



 
 

 Fig. S37. Surface structure of ESP and ALIE using DFT method for α-aminophosphonates 4a-4d. 
 
 
 
 
 
 



 
 
Fig. S38. 3D and 2D molecular interaction of Doxorubicin to inhibitory activity to the VEGFR-2 protein. 

 

 
Fig. S39. 3D and 2D molecular interaction of 2b to inhibitory activity to the VEGFR-2 protein. 

 

 
Fig. S40. 3D and 2D molecular interaction of 2c to inhibitory activity to the VEGFR-2 protein.  
 
 
 
 
 



 

 
 

Fig. S41. 3D and 2D molecular interaction of 2d to inhibitory activity to the VEGFR-2 protein. 

 
 
 

Fig. S42. 3D and 2D molecular interaction of 2e to inhibitory activity to the VEGFR-2 protein. 

 
 

Fig. 43. 3D and 2D molecular interaction of 2f to inhibitory activity to the VEGFR-2 protein. 
 



 
       Fig. S44. 3D and 2D molecular interaction of 4a to inhibitory activity to the VEGFR-2 protein. 
 

 
Fig. S45. 3D and 2D molecular interaction of 4b to inhibitory activity to the VEGFR-2 protein  

 

 
    Fig. S46. 3D and 2D molecular interaction of 4d to inhibitory activity to the VEGFR-2 protein. 
 



 
Fig. S47. 3D and 2D molecular interaction of Doxorubicin to inhibitory activity to the FGFR1 

protein 

 
Fig. S48. 3D and 2D molecular interaction of 2f to inhibitory activity to the FGFR1 protein 

 
Fig. S49. 3D and 2D molecular interaction of 4d to inhibitory activity to the FGFR1 protein 



 
Fig. S50. 3D and 2D molecular interaction of 2b to inhibitory activity to the FGFR1 protein 

 
Fig. S51. 3D and 2D molecular interaction of 4a to inhibitory activity to the FGFR1 protein 
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Fig. S52. QSAR models of compound 2b with VEGFR2 receptor inhibition for (a) 

hydrogen bond donor effect, (b) hydrophobic effect, (c) positive ionic 
effect, and (d) electron withdrawing effect. 
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Fig. S53. QSAR models of compound 2c with VEGFR2 receptor inhibition for (a) 

hydrogen bond donor effect, (b) hydrophobic effect, (c) positive ionic 
effect, and (d) electron withdrawing effect.  
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Fig. S54. QSAR models of compound 2d with VEGFR2 receptor inhibition for (a) 

hydrogen bond donor effect, (b) hydrophobic effect, (c) positive ionic 
effect, and (d) electron withdrawing effect.  
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Fig. S55. QSAR models of compound 2e with VEGFR2 receptor inhibition for (a) 

hydrogen bond donor effect, (b) hydrophobic effect, (c) positive ionic 
effect, and (d) electron withdrawing effect.  
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Fig. S56. QSAR models of compound 2f with VEGFR2 receptor inhibition for (a) 

hydrogen bond donor effect, (b) hydrophobic effect, (c) positive ionic 
effect, and (d) electron withdrawing effect.  

)d (  
)c (  

)b (  
)a (  



٥۰ 
 

 
Fig. S57. QSAR models of compound 4a with VEGFR2 receptor inhibition for (a) 

hydrogen bond donor effect, (b) hydrophobic effect, (c) positive ionic 
effect, and (d) electron withdrawing effect.  
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Fig. S58. QSAR models of compound 4b with VEGFR2 receptor inhibition for (a) 

hydrogen bond donor effect, (b) hydrophobic effect, (c) positive ionic 
effect, and (d) electron withdrawing effect.  
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Fig. S59. QSAR models of compound 4c with VEGFR2 receptor inhibition for (a) 

hydrogen bond donor effect, (b) hydrophobic effect, (c) positive ionic 
effect, and (d) electron withdrawing effect. 
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Fig. S60. QSAR models of compound 4d with VEGFR2 receptor inhibition for (a) 

hydrogen bond donor effect, (b) hydrophobic effect, (c) positive ionic 
effect, and (d) electron withdrawing effect. 
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Fig. S61. QSAR models of compound 2b with FGFR1 receptor inhibition for (a) 

hydrogen bond donor effect, (b) hydrophobic effect, (c) positive ionic 
effect, and (d) electron withdrawing effect. 
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Fig. S62. QSAR models of compound 2c with FGFR1 receptor inhibition for (a) 

hydrogen bond donor effect, (b) hydrophobic effect, (c) positive ionic 
effect, and (d) electron withdrawing effect.  
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Fig. S63. QSAR models of compound 2d with FGFR1 receptor inhibition for (a) 

hydrogen bond donor effect, (b) hydrophobic effect, (c) positive ionic 
effect, and (d) electron withdrawing effect.  
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Fig. S64. QSAR models of compound 2e with FGFR1 receptor inhibition for (a) 

hydrogen bond donor effect, (b) hydrophobic effect, (c) positive ionic effect, 
and (d) electron withdrawing effect.  
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Fig. S65. QSAR models of compound 2f with FGFR1 receptor inhibition for (a) 

hydrogen bond donor effect, (b) hydrophobic effect, (c) positive ionic 
effect, and (d) electron withdrawing effect.  
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Fig. S66. QSAR models of compound 4a with FGFR1 receptor inhibition for (a) 

hydrogen bond donor effect, (b) hydrophobic effect, (c) positive ionic 
effect, and (d) electron withdrawing effect.  
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Fig. S67. QSAR models of compound 4b with FGFR1 receptor inhibition for (a) 

hydrogen bond donor effect, (b) hydrophobic effect, (c) positive ionic 
effect, and (d) electron withdrawing effect.  
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Fig. S68. QSAR models of compound 4d with FGFR1 receptor inhibition for (a) 

hydrogen bond donor effect, (b) hydrophobic effect, (c) positive ionic 
effect, and (d) electron withdrawing effect. 
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Table S1: Selected bond length (Å) of 2a 

Bond Length(Å) Bond Length(Å) Bond Length(Å) 
)٦٥H(-)۳۸C(  ۱٫۰۸٦٤( ٤H(-)۳۷C(  ۱٫۰۸٦ )۳۸C(-)۳۷C(  ۱٫۳۹۳ 
)٦۳H(-)۳٦C(  ۱٫۰۸٦ )۳۷C(-)۳٦C(  ۱٫۳۹۷ )٦۲H(-)۳٥C(  ۱٫۰۸٦ 
)۳٦C(-)۳٥C(  ۱٫۳۹٦( ٥۱H(-)۳٤C(  ۱٫۰۸۷ )۳٥C(-)۳٤C(  ۱٫۳۹٦ 
)۳٤C(-)۳۳C(  ۱٫۳۹۸ )۳۸C(-)۳۳C(  ۱٫۳۹٦ )۳۳C(-)۳۲N(  ۱٫٤۲٤ 
)۳۲N(-)۳۱N(  ۱٫۳٦۲ )٦۰H(-)۳۰C(  ۱٫۰۸٥( ٥۹H(-)۲۹C(  ۱٫۰۸۳ 
)۳۰C(-)۲۹C(  ۱٫۳۸۹ )۲۸O(-)۲٦N(  ۱٫۲۳٤ )۲۷O(-)۲٦N(  ۱٫۲۳۲ 
)۲۹C(-)۲٥C(  ۱٫۳۹٤ )۲٦N(-)۲٥C(  ۱٥( ٫٤٦٦۸H(-)۲٤C(  ۱٫۰۸۲ 
)۲٥C(-)۲٤C(  ۱٫۳۹٥( ٥۷H(-)۲۳C(  ۱٫۰۸۳ )۲٤C(-)۲۳C(  ۱٫۳۸٦ 
)۲۳C(-)۲۲C(  ۱٫٤۰۸ )۳۰C(-)۲۲C(  ۱٫٤۰٦ )۳۱N(-)۲۱C(  ۱٫۳۳٦ 
)۲۲C(-)۲۱C(  ۱٫٤٦۷ )٥٦H(-)۲۰C(  ۱٫۰۷۷ )۲۱C(-)۲۰C(  ۱٫٤۲۰ 
)۲۰C(-)۱۹C(  ۱٫۳۸٤ )۳۲N(-)۱۹C(  ۱٫۳۷۳ )٥٥H(-)۱۸N(  ۱٫۰۱٤ 
)۱۹C(-)۱۸N(  ۱٫۳۸٥٤( ٦H(-)۱۷C(  ۱٫۰۸۷ )٥۳H(-)۱٦C(  ۱٫۰۸٦ 
)۱۷C(-)۱٦C(  ۱٫۳۹٥( ٥۲H(-)۱٥O(  ۰٫۹٦٦ )۱٦C(-)۱٤C(  ۱٫۳۹۸ 
)۱٥O(-)۱٤C(  ۱٫۳٦۳ )٥۱H(-)۱۳C(  ۱٫۰۸٦ )۱٤C(-)۱۳C(  ۱٫۳۹۸ 
)٥۰H(-)۱۲O(  ۰٫۹٦٥ )۱۳C(-)۱۱C(  ۱٫۳۹۱ )۱۲O(-)۱۱C(  ۱٫۳٦٦ 
)۱۱C(-)۱۰C(  ۱٫٤۰۹ )۱۷C(-)۱۰C(  ۱٫۳۹٤( ٤۹H(-)۹C(  ۱٫۰۹٤ 
)۱۸N(-)۹C(  ۱٫٤٦٤ )۱۰C(-)۹C(  ۱٫٥۱۱ )٤۸H(-)۸C(  ۱٫۰۹٥ 
)٤۷H(-)۸C(  ۱٫۰۹٤٦( ٤H(-)۸C(  ۱٫۰۹۳ )٤٥H(-)۷C(  ۱٫۰۹۳ 
)٤٤H(-)۷C(  ۱٫۰۹۳ )۸C(-)۷C(  ۱٫٥۱۸ )۷C(-)٦O(  ۱٫٤٥۸ 
)٤۳H(-)٥C(  ۱٫۰۹۳ )٤۲H(-)٥C(  ۱٫۰۹۳ )٤۱H(-)٥C(  ۱٫۰۹٥ 
)٤۰H(-)٤C(  ۱٫۰۹٥ )۳۹H(-)٤C(  ۱٫۰۹٥( ٦C(-)٤C(  ۱٫٥۱٥ 

)٤C(-)۳O(  ۱٫٤٤۹ )۹C(-)۲P(  ۱٫۸۹۰ )٦O(-)۲P(  ۱٫٦۲٥ 
)۳O(-)۲P(  ۱٫٦۱٤ )۲P(-)۱O(  ۱٫٤۸٥   
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Table S2: Selected bond angle (°) of 2a. 
Angle Degree  (°)  Angle Degree  (°)  Angle Degree  (°)  

)۳۷C(-)۳۸C(-)٦٥H(  ۱۲۱٫٥۲۳ )۳۳C(-)۳۸C(-)٦٥H(  ۱۱۹٫۱۸۰ )۳۳C(-)۳۸C(-)۳۷C(  ۱۱۹٫۲۹٥ 
)۳۸C(-)۳۷C(-)٦٤H(  ۱۱۹٫٦٦۸ )۳٦C(-)۳۷C(-)٦٤H(  ۱۲۰٫۰۹۷ )۳٦C(-)۳۷C(-)۳۸C(  ۱۲۰٫۲۳۳ 
)۳۷C(-)۳٦C(-)٦۳H(  ۱۱۹٫۹۹۰ )۳٥C(-)۳٦C(-)٦۳H(  ۱۲۰٫۱۰۰ )۳٥C(-)۳٦C(-)۳۷C(  ۱۱۹٫۹۰۸ 
)۳٦C(-)۳٥C(-)٦۲H(  ۱۲۰٫۱۳۰ )۳٤C(-)۳٥C(-)٦۲H(  ۱۱۹٫۲۹۰ )۳٤C(-)۳٥C(-)۳٦C(  ۱۲۰٫٥٦۲ 
)۳٥C(-)۳٤C(-)٦۱H(  ۱۲۱٫۳٤٦ )۳۳C(-)۳٤C(-)٦۱H(  ۱۱۹٫۸۲۷ )۳۳C(-)۳٤C(-)۳٥C(  ۱۱۸٫۸۰۷ 
)۳۸C(-)۳۳C(-)۳٤C(  ۱۲۱٫۱۷۱ )۳۲N(-)۳۳C(-)۳٤C(  ۱۱۹٫٥۹۱ )۳۲N(-)۳۳C(-)۳۸C(  ۱۱۹٫۲۳۳ 
)۳۱N(-)۳۲N(-)۳۳C(  ۱۲۰٫۱۱۷ )۱۹C(-)۳۲N(-)۳۳C(  ۱۲۷٫٦٥٥ )۱۹C(-)۳۲N(-)۳۱N(  ۱۱۲٫۲۱۷ 
)۲۱C(-)۳۱N(-)۳۲N(  ۱۰٤٫۸٦۸ )۲۹C(-)۳۰C(-)٦۰H(  ۱۱۹٫۰٤۰ )۲۲C(-)۳۰C(-)٦۰H(  ۱۱۹٫۸۹۹ 
)۲۲C(-)۳۰C(-)۲۹C(  ۱۲۱٫۰٦۰ )۳۰C(-)۲۹C(-)٥۹H(  ۱۲۱٫٦۸۹ )۲٥C(-)۲۹C(-)٥۹H(  ۱۱۹٫٤٤٥ 
)۲٥C(-)۲۹C(-)۳۰C(  ۱۱۸٫۸٦٦ )۲۷O(-)۲٦N(-)۲۸O(  ۱۲٤٫۳٤۲ )۲٥C(-)۲٦N(-)۲۸O(  ۱۱۷٫۸۰۲ 
)۲٥C(-)۲٦N(-)۲۷O(  ۱۱۷٫۸٥٦ )۲٦N(-)۲٥C(-)۲۹C(  ۱۱۹٫۲۱۳ )۲٤C(-)۲٥C(-)۲۹C(  ۱۲۱٫٥۱۸ 
)۲٤C(-)۲٥C(-)۲٦N(  ۱۱۹٫۲٦۸ )۲٥C(-)۲٤C(-)٥۸H(  ۱۱۹٫٤۰۷ )۲۳C(-)۲٤C(-)٥۸H(  ۱۲۱٫٥۷۰ 
)۲۳C(-)۲٤C(-)۲٥C(  ۱۱۹٫۰۲۳ )۲٤C(-)۲۳C(-)٥۷H(  ۱۲۰٫۳۲۹ )۲۲C(-)۲۳C(-)٥۷H(  ۱۱۸٫٦۹۷ 
)۲۲C(-)۲۳C(-)۲٤C(  ۱۲۰٫۹۷٤ )۳۰C(-)۲۲C(-)۲۳C(  ۱۱۸٫٥٥۹ )۲۱C(-)۲۲C(-)۲۳C(  ۱۲۰٫۳۲۱ 
)۲۱C(-)۲۲C(-)۳۰C(  ۱۲۱٫۱۱۱ )۲۲C(-)۲۱C(-)۳۱N(  ۱۲۰٫۱٤۹ )۲۰C(-)۲۱C(-)۳۱N(  ۱۱۱٫٥۷۰ 
)۲۰C(-)۲۱C(-)۲۲C(  ۱۲۸٫۲٥۰ )۲۱C(-)۲۰C(-)٥٦H(  ۱۲۸٫٤۹٦ )۱۹C(-)۲۰C(-)٥٦H(  ۱۲٦٫٥٤٤ 
)۱۹C(-)۲۰C(-)۲۱C(  ۱۰٤٫۹٥٦ )۳۲N(-)۱۹C(-)۲۰C(  ۱۰٦٫۳٦۸ )۱۸N(-)۱۹C(-)۲۰C(  ۱۳۰٫۹۰٦ 
)۱۸N(-)۱۹C(-)۳۲N(  ۱۲۲٫٦٥۹ )۱۹C(-)۱۸N(-)٥٥H(  ۱۱۳٫۱۹۲ )۹C(-)۱۸N(-)٥٥H(  ۱۱۱٫۳٦۷ 

)۹C(-)۱۸N(-)۱۹C(  ۱۱۷٫٤۹۱ )۱٦C(-)۱۷C(-)٥٤H(  ۱۱۸٫۹٦٤ )۱۰C(-)۱۷C(-)٥٤H(  ۱۱۸٫۹۰۰ 
)۱۰C(-)۱۷C(-)۱٦C(  ۱۲۲٫۱۳٦ )۱۷C(-)۱٦C(-)٥۳H(  ۱۲۰٫٤۹۸ )۱٤C(-)۱٦C(-)٥۳H(  ۱۲۰٫۳۳۰ 
)۱٤C(-)۱٦C(-)۱۷C(  ۱۱۹٫۱۷۱ )۱٤C(-)۱٥O(-)٥۲H(  ۱۰۹٫٤۱۳ )۱٥O(-)۱٤C(-)۱٦C(  ۱۲۳٫۱٦۸ 
)۱۳C(-)۱٤C(-)۱٦C(  ۱۲۰٫۱٤۲ )۱۳C(-)۱٤C(-)۱٥O(  ۱۱٦٫٦۸۹ )۱٤C(-)۱۳C(-)٥۱H(  ۱۱۹٫۱۹۳ 
)۱۱C(-)۱۳C(-)٥۱H(  ۱۲۱٫۲۷٥ )۱۱C(-)۱۳C(-)۱٤C(  ۱۱۹٫٥۳۱ )۱۱C(-)۱۲O(-)٥۰H(  ۱۱۰٫۸۹۷ 
)۱۲O(-)۱۱C(-)۱۳C(  ۱۲۲٫۱٦۱ )۱۰C(-)۱۱C(-)۱۳C(  ۱۲۱٫٦۱۱ )۱۰C(-)۱۱C(-)۱۲O(  ۱۱٦٫۲۲۷ 
)۱۷C(-)۱۰C(-)۱۱C(  ۱۱۷٫٤۰٦ )۹C(-)۱۰C(-)۱۱C(  ۱۲۱٫۱۳۹ )۹C(-)۱۰C(-)۱۷C(  ۱۲۱٫٤۲۳ 
)۱۸N(-)۹C(-)٤۹H(  ۱۰۸٫۰۹٦ )۱۰C(-)۹C(-)٤۹H(  ۱۰۸٫۰۳٤ )۲P(-)۹C(-)٤۹H(  ۱۰٥٫۲۰۷ 
)۱۰C(-)۹C(-)۱۸N(  ۱۱۱٫۹۱٦ )۲P(-)۹C(-)۱۸N(  ۱۱۰٫۲٥٤ )۲P(-)۹C(-)۱۰C(  ۱۱۲٫۹۷۳ 
)٤۷H(-)۸C(-)٤۸H(  ۱۰۸٫٤۹۳ )٤٦H(-)۸C(-)٤۸H(  ۱۰۸٫۳۱۲ )۷C(-)۸C(-)٤۸H(  ۱۰۹٫۸۷۳ 
)٤٦H(-)۸C(-)٤۷H(  ۱۰۹٫۰۳٥ )۷C(-)۸C(-)٤۷H(  ۱۱۰٫۸۱۲ )۷C(-)۸C(-)٤٦H(  ۱۱۰٫۲٥۷ 
)٤٤H(-)۷C(-)٤٥H(  ۱۰۸٫۳٦۷ )۸C(-)۷C(-)٤٥H(  ۱۱۱٫٤۹٦( ٤O(-)۷C(-)٤٥H(  ۱۰۸٫۹۷۳ 

)۸C(-)۷C(-)٤٤H(  ۱۱۱٫۸۹۳ )٦O(-)۷C(-)٤٤H(  ۱۰٤٫۷۰۷ )٦O(-)۷C(-)۸C(  ۱۱۱٫۱۳٤ 
)۲P(-)٦O(-)۷C(  ۱۱۹٫٤۱۱ )٤۲H(-)٥C(-)٤۳H(  ۱۰۸٫۷٥۸ )٤۱H(-)٥C(-)٤۳H(  ۱۰۸٫۷۹٥ 
)٤C(-)٥C(-)٤۳H(  ۱۱۰٫۰٤( ٤٥۱H(-)٥C(-)٤۲H(  ۱۰۸٫٦۱٤( ٤C(-)٥C(-)٤۲H(  ۱۱۰٫۳۹۹ 
)٤C(-)٥C(-)٤۱H(  ۱۱۰٫۱۸٦ )۳۹H(-)٤C(-)٤۰H(  ۱۰۷٫۸۷٥( ٤C(-)٤C(-)٤۰H(  ۱۱۲٫۳٥۱ 
)۳O(-)٤C(-)٤۰H(  ۱۰۸٫۱۸۷ )٥C(-)٤C(-)۳۹H(  ۱۱۰٫٦۳۷ )۳O(-)٤C(-)۳۹H(  ۱۱۰٫۳۱۸ 

)۳O(-)٤C(-)٥C(  ۱۰۷٫٤٥۳ )۲P(-)۳O(-)٤C(  ۱۲۱٫۷۷۳ )٦O(-)۲P(-)۹C(  ۱۰۲٫۱۷٤ 
)۳O(-)۲P(-)۹C(  ۱۰٦٫۳۱٦ )۱O(-)۲P(-)۹C(  ۱۱٤٫۹۷۹ )۳O(-)۲P(-)٦O(  ۱۰٤٫۱۸٥ 
)۱O(-)۲P(-)٦O(  ۱۱٥٫۰۳۳ )۱O(-)۲P(-)۳O(  ۱۱۲٫۹٤۰   
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Table S3: Selected bond length (Å) of 2b. 

Bond Length(Å) Bond Length(Å) Bond Length(Å) 
)٦٤H(-)۳۷C(  ۱٫۰۸٦( ٤۳H(-)۳٦C(  ۱٫۰۸٦ )۳۷C(-)۳٦C(  ۱٫۳۹۲ 
)٦۲H(-)۳٥C(  ۱٫۰۸۷ )۳٦C(-)۳٥C(  ۱٫۳۹۸ )٦۱H(-)۳٤C(  ۱٫۰۸٦ 
)۳٥C(-)۳٤C(  ۱٫۳۹٦( ٦۰H(-)۳۳C(  ۱٫۰۸٥ )۳٤C(-)۳۳C(  ۱٫۳۹٦ 
)۳۳C(-)۳۲C(  ۱٫۳۹۸ )۳۷C(-)۳۲C(  ۱٫۳۹٦ )۳۲C(-)۳۱N(  ۱٫٤۲۳ 
)۳۱N(-)۳۰N(  ۱٫۳٦۰ )٥۹H(-)۲۹C(  ۱٫۰۸٥( ٥۸H(-)۲۸C(  ۱٫۰۸۳ 
)۲۹C(-)۲۸C(  ۱٫۳۹۰ )۲۷O(-)۲٥N(  ۱٫۲۳۲ )۲٦O(-)۲٥N(  ۱٫۲۳۳ 
)۲۸C(-)۲٤C(  ۱٫۳۹٤ )۲٥N(-)۲٤C(  ۱٥( ٫٤٦٦۷H(-)۲۳C(  ۱٫۰۸۳ 
)۲٤C(-)۲۳C(  ۱٫۳۹٥٦( ٥H(-)۲۲C(  ۱٫۰۸۳ )۲۳C(-)۲۲C(  ۱٫۳۸٦ 
)۲۲C(-)۲۱C(  ۱٫٤۰۸ )۲۹C(-)۲۱C(  ۱٫٤۰۷ )۳۰N(-)۲۰C(  ۱٫۳۳٦ 
)۲۱C(-)۲۰C(  ۱٫٤٦۷ )٥٥H(-)۱۹C(  ۱٫۰۷۹ )۲۰C(-)۱۹C(  ۱٫٤۲۱ 
)۱۹C(-)۱۸C(  ۱٫۳۸٤ )۳۱N(-)۱۸C(  ۱٫۳۷٥٤( ٥H(-)۱۷N(  ۱٫۰۱۲ 
)۱۸C(-)۱۷N(  ۱٫۳۸٥( ٥۳H(-)۱٦C(  ۱٫۰۸٥( ٦۲H(-)۱٥C(  ۱٫۰۸٦ 
)۱٦C(-)۱٥C(  ۱٫۳۹٥( ٤۱H(-)۱٤C(  ۱٫۰۸۸ )۱٥C(-)۱٤C(  ۱٫۳۹٤ 
)٥۰H(-)۱۳O(  ۰٫۹٦٦ )۱٤C(-)۱۲C(  ۱٫۳۹۹ )۱۳O(-)۱۲C(  ۱٫۳٦٥ 
)٤۹H(-)۱۱C(  ۱٫۰۸٥ )۱۲C(-)۱۱C(  ۱٫۳۹۷ )۱۱C(-)۱۰C(  ۱٫۳۹۸ 
)۱٦C(-)۱۰C(  ۱٫۳۹۹ )٤۸H(-)۹C(  ۱٫۰۹٤ )۱۷N(-)۹C(  ۱٫٤٦٥ 

)۱۰C(-)۹C(  ۱٫٥۱٤( ٦۷H(-)۸C(  ۱٫۰۹۳ )٤٦H(-)۸C(  ۱٫۰۹٥ 
)٤٥H(-)۸C(  ۱٫۰۹۳ )٤٤H(-)۷C(  ۱٫۰۹۲ )٤۳H(-)۷C(  ۱٫۰۹٦ 

)۸C(-)۷C(  ۱٫٥۱۷ )۷C(-)٦O(  ۱٫٤٥۰ )٤۲H(-)٥C(  ۱٫۰۹٥ 
)٤۱H(-)٥C(  ۱٫۰۹٤( ٤۰H(-)٥C(  ۱٫۰۹۲ )۳۹H(-)٤C(  ۱٫۰۹٤ 
)۳۸H(-)٤C(  ۱٫۰۹۳ )٥C(-)٤C(  ۱٫٥۱۹ )٤C(-)۳O(  ۱٫٤٥۸ 

)۹C(-)۲P(  ۱٫۸٦۲ )٦O(-)۲P(  ۱٫٦۱۱ )۳O(-)۲P(  ۱٫٦۱۷ 
)۲P(-)۱O(  ۱٫٤۸۷     
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Table S4: Selected bond angle (°) of 2b. 
Angle Degree  (°)  Angle Degree  (°)  Angle Degree  (°)  

)۳٦C(-)۳۷C(-)٦٤H(  ۱۲۱٫٤۰۳ )۳۲C(-)۳۷C(-)٦٤H(  ۱۱۹٫۱٥۳ )۳۲C(-)۳۷C(-)۳٦C(  ۱۱۹٫٤٤۳ 
)۳۷C(-)۳٦C(-)٦۳H(  ۱۱۹٫٦۸۳ )۳٥C(-)۳٦C(-)٦۳H(  ۱۲۰٫۰٦۷ )۳٥C(-)۳٦C(-)۳۷C(  ۱۲۰٫۲٤٥ 
)۳٦C(-)۳٥C(-)٦۲H(  ۱۲۰٫۰٤۲ )۳٤C(-)۳٥C(-)٦۲H(  ۱۲۰٫۱٤۲ )۳٤C(-)۳٥C(-)۳٦C(  ۱۱۹٫۸۱٦ 
)۳٥C(-)۳٤C(-)٦۱H(  ۱۲۰٫۳۳۱ )۳۳C(-)۳٤C(-)٦۱H(  ۱۱۹٫۱٦٦ )۳۳C(-)۳٤C(-)۳٥C(  ۱۲۰٫٤۹٦ 
)۳٤C(-)۳۳C(-)٦۰H(  ۱۱۹٫۷۷۹ )۳۲C(-)۳۳C(-)٦۰H(  ۱۲۱٫۱٥۹ )۳۲C(-)۳۳C(-)۳٤C(  ۱۱۹٫۰٥٦ 
)۳۷C(-)۳۲C(-)۳۳C(  ۱۲۰٫۹۱٤ )۳۱N(-)۳۲C(-)۳۳C(  ۱۲۰٫۲۲۹ )۳۱N(-)۳۲C(-)۳۷C(  ۱۱۸٫۸٥۷ 
)۳۰N(-)۳۱N(-)۳۲C(  ۱۲۰٫۲٥۷ )۱۸C(-)۳۱N(-)۳۲C(  ۱۲۷٫٥۱٦ )۱۸C(-)۳۱N(-)۳۰N(  ۱۱۲٫۱٤۲ 
)۲۰C(-)۳۰N(-)۳۱N(  ۱۰٤٫۹٥۷ )۲۸C(-)۲۹C(-)٥۹H(  ۱۱۹٫۱٤۰ )۲۱C(-)۲۹C(-)٥۹H(  ۱۱۹٫۸۷٥ 
)۲۱C(-)۲۹C(-)۲۸C(  ۱۲۰٫۹۸٤ )۲۹C(-)۲۸C(-)٥۸H(  ۱۲۱٫٦۸۳ )۲٤C(-)۲۸C(-)٥۸H(  ۱۱۹٫٤٦٤ 
)۲٤C(-)۲۸C(-)۲۹C(  ۱۱۸٫۸٥۲ )۲٦O(-)۲٥N(-)۲۷O(  ۱۲٤٫۳۱۹ )۲٤C(-)۲٥N(-)۲۷O(  ۱۱۷٫۸۹۸ 
)۲٤C(-)۲٥N(-)۲٦O(  ۱۱۷٫۷۸۳ )۲٥N(-)۲٤C(-)۲۸C(  ۱۱۹٫۱۲۳ )۲۳C(-)۲٤C(-)۲۸C(  ۱۲۱٫٦۰٥ 
)۲۳C(-)۲٤C(-)۲٥N(  ۱۱۹٫۲۷۰ )۲٤C(-)۲۳C(-)٥۷H(  ۱۱۹٫٤۳٦ )۲۲C(-)۲۳C(-)٥۷H(  ۱۲۱٫٥۸۸ 
)۲۲C(-)۲۳C(-)۲٤C(  ۱۱۸٫۹۷٦ )۲۳C(-)۲۲C(-)٥٦H(  ۱۲۰٫۳۷۷ )۲۱C(-)۲۲C(-)٥٦H(  ۱۱۸٫٦۸۲ 
)۲۱C(-)۲۲C(-)۲۳C(  ۱۲۰٫۹٤۱ )۲۹C(-)۲۱C(-)۲۲C(  ۱۱۸٫٦٤۱ )۲۰C(-)۲۱C(-)۲۲C(  ۱۲۰٫۱۸٦ 
)۲۰C(-)۲۱C(-)۲۹C(  ۱۲۱٫۱٦۹ )۲۱C(-)۲۰C(-)۳۰N(  ۱۱۹٫۹۸۷ )۱۹C(-)۲۰C(-)۳۰N(  ۱۱۱٫٥٦٥ 
)۱۹C(-)۲۰C(-)۲۱C(  ۱۲۸٫٤٤۳ )۲۰C(-)۱۹C(-)٥٥H(  ۱۲۸٫٤۸۷ )۱۸C(-)۱۹C(-)٥٥H(  ۱۲٦٫٥۸۷ 
)۱۸C(-)۱۹C(-)۲۰C(  ۱۰٤٫۸۷۹ )۳۱N(-)۱۸C(-)۱۹C(  ۱۰٦٫٤۲۳ )۱۷N(-)۱۸C(-)۱۹C(  ۱۳۰٫۹۱۲ 
)۱۷N(-)۱۸C(-)۳۱N(  ۱۲۲٫٥٥٤ )۱۸C(-)۱۷N(-)٥٤H(  ۱۱۳٫۸۳۳ )۹C(-)۱۷N(-)٥٤H(  ۱۱۳٫۱٥۱ 

)۹C(-)۱۷N(-)۱۸C(  ۱۲۰٫۱٦۹ )۱٥C(-)۱٦C(-)٥۳H(  ۱۲۰٫۱٦۰ )۱۰C(-)۱٦C(-)٥۳H(  ۱۱۹٫۹۹۲ 
)۱۰C(-)۱٦C(-)۱٥C(  ۱۱۹٫۸٤۷ )۱٦C(-)۱٥C(-)٥۲H(  ۱۱۹٫۹۲۰ )۱٤C(-)۱٥C(-)٥۲H(  ۱۱۹٫٤۳۸ 
)۱٤C(-)۱٥C(-)۱٦C(  ۱۲۰٫٦٤۱ )۱٥C(-)۱٤C(-)٥۱H(  ۱۲۰٫٥۳۰ )۱۲C(-)۱٤C(-)٥۱H(  ۱۲۰٫۰۲٥ 
)۱۲C(-)۱٤C(-)۱٥C(  ۱۱۹٫٤٤٥ )۱۲C(-)۱۳O(-)٥۰H(  ۱۰۹٫٤۰۹ )۱۳O(-)۱۲C(-)۱٤C(  ۱۲۲٫۷۸۷ 
)۱۱C(-)۱۲C(-)۱٤C(  ۱۲۰٫۲٤٤ )۱۱C(-)۱۲C(-)۱۳O(  ۱۱٦٫۹٦٦ )۱۲C(-)۱۱C(-)٤۹H(  ۱۱۸٫٤۱٦ 
)۱۰C(-)۱۱C(-)٤۹H(  ۱۲۱٫٥٤۰ )۱۰C(-)۱۱C(-)۱۲C(  ۱۱۹٫۹۸٤ )۱٦C(-)۱۰C(-)۱۱C(  ۱۱۹٫۸۳۱ 

)۹C(-)۱۰C(-)۱۱C(  ۱۱۹٫۹۱٦ )۹C(-)۱۰C(-)۱٦C(  ۱۲۰٫۲٤٤ )۱۷N(-)۹C(-)٤۸H(  ۱۰۸٫۲٥۷ 
)۱۰C(-)۹C(-)٤۸H(  ۱۰۹٫۰۷۸ )۲P(-)۹C(-)٤۸H(  ۱۰۷٫٦۷۳ )۱۰C(-)۹C(-)۱۷N(  ۱۱۰٫۷۱۱ 

)۲P(-)۹C(-)۱۷N(  ۱۱۱٫۲۹۲ )۲P(-)۹C(-)۱۰C(  ۱۰۹٫۷٤۲ )٤٦H(-)۸C(-)٤۷H(  ۱۰۸٫٦۱۰ 
)٤٥H(-)۸C(-)٤۷H(  ۱۰۸٫۷۲٦ )۷C(-)۸C(-)٤۷H(  ۱۱۰٫۲٥۹ )٤٥H(-)۸C(-)٤٦H(  ۱۰۸٫۷۰۰ 

)۷C(-)۸C(-)٤٦H(  ۱۱۰٫۱۸۳ )۷C(-)۸C(-)٤٥H(  ۱۱۰٫۳۱٤( ٦۳H(-)۷C(-)٤٤H(  ۱۰۸٫۰۷۱ 
)۸C(-)۷C(-)٤٤H(  ۱۱۲٫۱۱٦( ٦O(-)۷C(-)٤٤H(  ۱۰٥٫۳۹۷ )۸C(-)۷C(-)٤۳H(  ۱۱۰٫۸۹۹ 
)٦O(-)۷C(-)٤۳H(  ۱۱۰٫۳۹٦( ٤O(-)۷C(-)۸C(  ۱۰۹٫۸۱۹ )۲P(-)٦O(-)۷C(  ۱۲۳٫۱۳۲ 
)٤۱H(-)٥C(-)٤۲H(  ۱۰۸٫۸۲۹ )٤۰H(-)٥C(-)٤۲H(  ۱۰۸٫٦۱۹ )٤C(-)٥C(-)٤۲H(  ۱۰۹٫٦٤۲ 
)٤۰H(-)٥C(-)٤۱H(  ۱۰۸٫٥۲۲ )٤C(-)٥C(-)٤۱H(  ۱۱۰٫٦۸۲ )٤C(-)٥C(-)٤۰H(  ۱۱۰٫٤۹۸ 
)۳۸H(-)٤C(-)۳۹H(  ۱۰۸٫۷۲۷ )٥C(-)٤C(-)۳۹H(  ۱۱۱٫۲٤٤ )۳O(-)٤C(-)۳۹H(  ۱۰۹٫۲۷۸ 

)٥C(-)٤C(-)۳۸H(  ۱۱۱٫۷٤۸ )۳O(-)٤C(-)۳۸H(  ۱۰٤٫٤۷٤ )۳O(-)٤C(-)٥C(  ۱۱۱٫۱۲۲ 
)۲P(-)۳O(-)٤C(  ۱۲۰٫٦۳۳ )٦O(-)۲P(-)۹C(  ۱۰٦٫۰۰٥ )۳O(-)۲P(-)۹C(  ۱۰۲٫٤۳٥ 
)۱O(-)۲P(-)۹C(  ۱۱۳٫٦۷۸ )۳O(-)۲P(-)٦O(  ۱۰٥٫٤۳۹ )۱O(-)۲P(-)٦O(  ۱۱۱٫٤۱۹ 
)۱O(-)۲P(-)۳O(  ۱۱٦٫۸٤۰     
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Table S5: Selected bond length (Å) of 2c. 

Bond Length(Å) Bond Length(Å) Bond Length(Å) 
)٦۳H(-)۳۷C(  ۱٫۰۸٦( ٥۲H(-)۳٦C(  ۱٫۰۸٦ )۳۷C(-)۳٦C(  ۱٫۳۹٥ 
)٦۱H(-)۳٥C(  ۱٫۰۸٦ )۳٦C(-)۳٥C(  ۱٫۳۹۳ )٦۰H(-)۳٤C(  ۱٫۰۸٦ 
)۳٥C(-)۳٤C(  ۱٫۳۹۷ )٥۹H(-)۳۳C(  ۱٫۰۸۳ )۳٤C(-)۳۳C(  ۱٫۳۹۱ 
)۳۳C(-)۳۲C(  ۱٫۳۹۸ )۳۷C(-)۳۲C(  ۱٫۳۹۹ )۳۲C(-)۳۱N(  ۱٫٤۲۰ 
)۳۱N(-)۳۰N(  ۱٫۳٦۲ )٥۸H(-)۲۹C(  ۱٫۰۸٥( ٥۷H(-)۲۸C(  ۱٫۰۸۳ 
)۲۹C(-)۲۸C(  ۱٫۳۸۹ )۲۷O(-)۲٥N(  ۱٫۲۳۳ )۲٦O(-)۲٥N(  ۱٫۲۳۲ 
)۲۸C(-)۲٤C(  ۱٫۳۹۳ )۲٥N(-)۲٤C(  ۱٥٦( ٫٤٦٦H(-)۲۳C(  ۱٫۰۸۳ 
)۲٤C(-)۲۳C(  ۱٫۳۹٥٥( ٥H(-)۲۲C(  ۱٫۰۸٤ )۲۳C(-)۲۲C(  ۱٫۳۸٦ 
)۲۲C(-)۲۱C(  ۱٫٤۰۷ )۲۹C(-)۲۱C(  ۱٫٤۰٥ )۳۰N(-)۲۰C(  ۱٫۳۳٦ 
)۲۱C(-)۲۰C(  ۱٫٤٦۸ )٥٤H(-)۱۹C(  ۱٫۰۷۷ )۲۰C(-)۱۹C(  ۱٫٤۱۹ 
)۱۹C(-)۱۸C(  ۱٫۳۸۲ )۳۱N(-)۱۸C(  ۱٫۳۷۷ )٥۳H(-)۱۷N(  ۱٫۰۱٥ 
)۱۸C(-)۱۷N(  ۱٫۳۹۰ )٥۲H(-)۱٦C(  ۱٫۰۸٥( ٦۱H(-)۱٥C(  ۱٫۰۸٦ 
)۱٦C(-)۱٥C(  ۱٫۳۹٥( ٥۰H(-)۱٤C(  ۱٫۰۸٤ )۱٥C(-)۱٤C(  ۱٫۳۹۳ 
)۱٤C(-)۱۲C(  ۱٫۳۹٤ )۱۳Cl(-)۱۲C(  ۱٫۷٥۹ )٤۹H(-)۱۱C(  ۱٫۰۸٥ 
)۱۲C(-)۱۱C(  ۱٫۳۹۱ )۱۱C(-)۱۰C(  ۱٫٤۰۳ )۱٦C(-)۱۰C(  ۱٫۳۹٦ 
)٤۸H(-)۹C(  ۱٫۰۹۲ )۱۷N(-)۹C(  ۱٫٤٦۸ )۱۰C(-)۹C(  ۱٫٥۱۷ 
)٤۷H(-)۸C(  ۱٫۰۹۳ )٤٦H(-)۸C(  ۱٫۰۹٤٥( ٤H(-)۸C(  ۱٫۰۹٦ 
)٤٤H(-)۷C(  ۱٫۰۹٤( ٤۳H(-)۷C(  ۱٫۰۹۳ )۸C(-)۷C(  ۱٫٥۱۸ 

)۷C(-)٦O(  ۱٫٤٥۷ )٤۲H(-)٥C(  ۱٫۰۹۳ )٤۱H(-)٥C(  ۱٫۰۹٦ 
)٤۰H(-)٥C(  ۱٫۰۹۳ )۳۹H(-)٤C(  ۱٫۰۹۳ )۳۸H(-)٤C(  ۱٫۰۹٥ 

)٥C(-)٤C(  ۱٫٥۱۹ )٤C(-)۳O(  ۱٫٤٥۹ )۹C(-)۲P(  ۱٫۸٥۷ 
)٦O(-)۲P(  ۱٫٦۱٦ )۳O(-)۲P(  ۱٫٦۰٥ )۲P(-)۱O(  ۱٫٤۹۱ 
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Table S6: Selected bond angle (°) of 2c. 

Angle Degree  (°)  Angle Degree  (°)  Angle Degree  
 (°) 

)۳٦C(-)۳۷C(-)٦۳H(  ۱۲۰٫٥۹۷ )۳۲C(-)۳۷C(-)٦۳H(  ۱۱۹٫۹٤٤ -)۳۷C(-)۳٦C(
)۳۲C(  ۱۱۹٫٤٤۷ 

)۳۷C(-)۳٦C(-)٦۲H(  ۱۱۹٫٤۹۲ )۳٥C(-)۳٦C(-)٦۲H(  ۱۲۰٫۲۰۳ -)۳٦C(-)۳۷C(
)۳٥C(  ۱۲۰٫۳۰۰ 

)۳٦C(-)۳٥C(-)٦۱H(  ۱۲۰٫۱۱٤ )۳٤C(-)۳٥C(-)٦۱H(  ۱۲۰٫۰٤۷ -)۳٥C(-)۳٦C(
)۳٤C(  ۱۱۹٫۸۳۸ 

)۳٥C(-)۳٤C(-)٦۰H(  ۱۲۰٫۰٥٦ )۳۳C(-)۳٤C(-)٦۰H(  ۱۱۹٫٤۹۲ -)۳٤C(-)۳٥C(
)۳۳C(  ۱۲۰٫٤٤٦ 

)۳٤C(-)۳۳C(-)٥۹H(  ۱۲۱٫٦۳۳ )۳۲C(-)۳۳C(-)٥۹H(  ۱۱۸٫۹۷٤ -)۳۳C(-)۳٤C(
)۳۲C(  ۱۱۹٫۳۹۳ 

)۳۷C(-)۳۲C(-)۳۳C(  ۱۲۰٫٥٤۹ )۳۱N(-)۳۲C(-)۳۳C(  ۱۱۹٫۰٥٦ -)۳۲C(-)۳۷C(
)۳۱N(  ۱۲۰٫۳۹۰ 

)۳۰N(-)۳۱N(-)۳۲C(  ۱۲۰٫۰٥٥ )۱۸C(-)۳۱N(-)۳۲C(  ۱۲۷٫٥۲۰ -)۳۱N(-)۳۰N(
)۱۸C(  ۱۱۲٫۰٤۰ 

)۲۰C(-)۳۰N(-)۳۱N(  ۱۰٤٫۸۹۸ )۲۸C(-)۲۹C(-)٥۸H(  ۱۱۹٫۰٦۳ -)۲۹C(-)٥۸H(
)۲۱C(  ۱۱۹٫۹٤۸ 

)۲۱C(-)۲۹C(-)۲۸C(  ۱۲۰٫۹۸۲ )۲۹C(-)۲۸C(-)٥۷H(  ۱۲۱٫٦۳۸ -)۲۸C(-)٥۷H(
)۲٤C(  ۱۱۹٫٤۲۸ 

)۲٤C(-)۲۸C(-)۲۹C(  ۱۱۸٫۹۳۲ -)۲٥N(-)۲۷O(
)۲٦O(  ۱۲٤٫۲۳٦ -)۲٥N(-)۲۷O(

)۲٤C(  ۱۱۷٫۸۷۷ 

)۲٤C(-)۲٥N(-)۲٦O(  ۱۱۷٫۸۸۷ )۲٥N(-)۲٤C(-)۲۸C(  ۱۱۹٫۲۱۸ -)۲٤C(-)۲۸C(
)۲۳C(  ۱۲۱٫٥۱۳ 

)۲۳C(-)۲٤C(-)۲٥N(  ۱۱۹٫۲٦۷ )۲٤C(-)۲۳C(-)٥٦H(  ۱۱۹٫٤٤۳ -)۲۳C(-)٥٦H(
)۲۲C(  ۱۲۱٫٥۹٦ 

)۲۲C(-)۲۳C(-)۲٤C(  ۱۱۸٫۹٦۰ )۲۳C(-)۲۲C(-)٥٥H(  ۱۲۰٫۲۷۸ -)۲۲C(-)٥٥H(
)۲۱C(  ۱۱۸٫۷۳٦ 

)۲۱C(-)۲۲C(-)۲۳C(  ۱۲۰٫۹۸٥ )۲۹C(-)۲۱C(-)۲۲C(  ۱۱۸٫٦۲۷ -)۲۱C(-)۲۲C(
)۲۰C(  ۱۲۰٫۱٦٥ 

)۲۰C(-)۲۱C(-)۲۹C(  ۱۲۱٫۱۹۳ )۲۱C(-)۲۰C(-)۳۰N(  ۱۱۹٫۸۷۰ -)۲۰C(-)۳۰N(
)۱۹C(  ۱۱۱٫٦۲۸ 

)۱۹C(-)۲۰C(-)۲۱C(  ۱۲۸٫٤۸٦ )۲۰C(-)۱۹C(-)٥٤H(  ۱۲۸٫۳٤۳ -)۱۹C(-)٥٤H(
)۱۸C(  ۱۲٦٫٦۱۰ 

)۱۸C(-)۱۹C(-)۲۰C(  ۱۰٤٫۹۹٦ )۳۱N(-)۱۸C(-)۱۹C(  ۱۰٦٫٤۱۹ -)۱۸C(-)۱۹C(
)۱۷N(  ۱۳۱٫۸٥۹ 

)۱۷N(-)۱۸C(-)۳۱N(  ۱۲۱٫۷۲۰ )۱۸C(-)۱۷N(-)٥۳H(  ۱۱۱٫٦۸٤ )۹C(-)۱۷N(-)٥۳H(  ۱۱۰٫۷٤۲ 

)۹C(-)۱۷N(-)۱۸C(  ۱۱۹٫۲۳۳ )۱٥C(-)۱٦C(-)٥۲H(  ۱۱۹٫۹٦۹ -)۱٦C(-)٥۲H(
)۱۰C(  ۱۱۹٫۷۰٥ 

)۱۰C(-)۱٦C(-)۱٥C(  ۱۲۰٫۳۲٦ )۱٦C(-)۱٥C(-)٥۱H(  ۱۱۹٫۸۹٦ -)۱٥C(-)٥۱H(
)۱٤C(  ۱۱۹٫٤۷۳ 

)۱٤C(-)۱٥C(-)۱٦C(  ۱۲۰٫٦۳۱ )۱٥C(-)۱٤C(-)٥۰H(  ۱۲۱٫۲۲۲ -)۱٤C(-)٥۰H(
)۱۲C(  ۱۲۰٫۱۲٤ 

)۱۲C(-)۱٤C(-)۱٥C(  ۱۱۸٫٦٥۳ -)۱۲C(-)۱٤C(
)۱۳Cl(  ۱۱۹٫۳٦٦ -)۱۲C(-)۱٤C(

)۱۱C(  ۱۲۱٫٥۳۸ 

)۱۱C(-)۱۲C(-)۱۳Cl(  ۱۱۹٫۰۹۰ )۱۲C(-)۱۱C(-)٤۹H(  ۱۱۹٫٦۰۱ -)۱۱C(-)٤۹H(
)۱۰C(  ۱۲۰٫۹۰٦ 

)۱۰C(-)۱۱C(-)۱۲C(  ۱۱۹٫٤۲۹ )۱٦C(-)۱۰C(-)۱۱C(  ۱۱۹٫٤۲۰ )۹C(-)۱۰C(-)۱۱C(  ۱۱۹٫۸۰۳ 
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)۹C(-)۱۰C(-)۱٦C(  ۱۲۰٫۷٤۱ )۱۷N(-)۹C(-)٤۸H(  ۱۰۹٫۱۰٤ )۱۰C(-)۹C(-)٤۸H(  ۱۰۹٫٦٦٤ 
)۲P(-)۹C(-)٤۸H(  ۱۰۸٫٤۸۹ )۱۰C(-)۹C(-)۱۷N(  ۱۱۰٫٦۲٤ )۲P(-)۹C(-)۱۷N(  ۱۱۰٫۲٤۳ 
)۲P(-)۹C(-)۱۰C(  ۱۰۸٫٦۸۳ )٤٦H(-)۸C(-)٤۷H(  ۱۰۹٫۱٤٥( ٦٥H(-)۸C(-)٤۷H(  ۱۰۸٫٥۸۳ 
)۷C(-)۸C(-)٤۷H(  ۱۰۹٫۹۳٤٥( ٦H(-)۸C(-)٤٦H(  ۱۰۸٫٥٤٥ )۷C(-)۸C(-)٤٦H(  ۱۱۰٫٥٤٦ 
)۷C(-)۸C(-)٤٥H(  ۱۱۰٫۰۲٤( ٤۳H(-)۷C(-)٤٤H(  ۱۰۸٫۳٤۱ )۸C(-)۷C(-)٤٤H(  ۱۱۱٫۱۹٥ 
)٦O(-)۷C(-)٤٤H(  ۱۰۹٫۸٥۳ )۸C(-)۷C(-)٤۳H(  ۱۱۱٫۹۸٦( ٦O(-)۷C(-)٤۳H(  ۱۰٤٫٦٤۱ 

)٦O(-)۷C(-)۸C(  ۱۱۰٫٦۰۳ )۲P(-)٦O(-)۷C(  ۱۲۰٫٥۳٤( ٤۱H(-)٥C(-)٤۲H(  ۱۰۸٫٦۹۳ 
)٤۰H(-)٥C(-)٤۲H(  ۱۰۸٫۹۷۱ )٤C(-)٥C(-)٤۲H(  ۱۱۰٫۱۷۹ )٤۰H(-)٥C(-)٤۱H(  ۱۰۸٫٥۸۰ 

)٤C(-)٥C(-)٤۱H(  ۱۰۹٫٦۹۸ )٤C(-)٥C(-)٤۰H(  ۱۱۰٫٦۷٦ )۳۸H(-)٤C(-)۳۹H(  ۱۰۸٫۲٥۳ 
)٥C(-)٤C(-)۳۹H(  ۱۱۱٫۸۰۳ )۳O(-)٤C(-)۳۹H(  ۱۰٤٫٥۳۱ )٥C(-)٤C(-)۳۸H(  ۱۱۱٫٤۷٤ 
)۳O(-)٤C(-)۳۸H(  ۱۰۹٫٥۸۳ )۳O(-)٤C(-)٥C(  ۱۱۰٫۹۳٦ )۲P(-)۳O(-)٤C(  ۱۱۹٫۹۹۰ 

)٦O(-)۲P(-)۹C(  ۱۰٥٫٦۷۸ )۳O(-)۲P(-)۹C(  ۱۰۲٫۰۲۱ )۱O(-)۲P(-)۹C(  ۱۱۲٫۱۲۷ 
)۳O(-)۲P(-)٦O(  ۱۰۲٫۹۳۱ )۱O(-)۲P(-)٦O(  ۱۱٥٫٤۷٥ )۱O(-)۲P(-)۳O(  ۱۱۷٫۰۷۹ 

 

 
 
 
 

Table S7: Selected bond length (Å) of 2d. 

Bond Length(Å) Bond Length(Å) Bond Length(Å) 
)٦٥H(-)۳۹C(  ۱٫۰۸٦٤( ٤H(-)۳۸C(  ۱٫۰۸٦ )۳۹C(-)۳۸C(  ۱٫۳۹۲ 
)٦۳H(-)۳۷C(  ۱٫۰۸٦ )۳۸C(-)۳۷C(  ۱٫۳۹۷ )٦۲H(-)۳٦C(  ۱٫۰۸٦ 
)۳۷C(-)۳٦C(  ۱٫۳۹٦( ٥۱H(-)۳٥C(  ۱٫۰۸٦ )۳٦C(-)۳٥C(  ۱٫۳۹٦ 
)۳٥C(-)۳٤C(  ۱٫۳۹۹ )۳۹C(-)۳٤C(  ۱٫۳۹۷ )۳٤C(-)۳۳N(  ۱٫٤۲٥ 
)۳۳N(-)۳۲N(  ۱٫۳٦۲ )٦۰H(-)۳۱C(  ۱٫۰۸٥( ٤۹H(-)۳۰C(  ۱٫۰۸۲ 
)۳۱C(-)۳۰C(  ۱٫۳۸۹ )۲۹O(-)۲۷N(  ۱٫۲۳۲ )۲۸O(-)۲۷N(  ۱٫۲۳۳ 
)۳۰C(-)۲٦C(  ۱٫۳۹۳ )۲۷N(-)۲٦C(  ۱٫٤٦۷ )٥۸H(-)۲٥C(  ۱٫۰۸۳ 
)۲٦C(-)۲٥C(  ۱٫۳۹٥( ٥۷H(-)۲٤C(  ۱٫۰۸٤ )۲٥C(-)۲٤C(  ۱٫۳۸۷ 
)۲٤C(-)۲۳C(  ۱٫٤۰۸ )۳۱C(-)۲۳C(  ۱٫٤۰٥ )۳۲N(-)۲۲C(  ۱٫۳۳٦ 
)۲۳C(-)۲۲C(  ۱٫٤٦۷ )٥٦H(-)۲۱C(  ۱٫۰۷۷ )۲۲C(-)۲۱C(  ۱٫٤۱۸ 
)۲۱C(-)۲۰C(  ۱٫۳۸۲ )۳۳N(-)۲۰C(  ۱٫۳۷٥٥( ٥H(-)۱۹N(  ۱٫۰۱۳ 
)۲۰C(-)۱۹N(  ۱٫۳۸۸ )٥٤H(-)۱۸C(  ۱٫۰۸٥( ٦۳H(-)۱۷C(  ۱٫۰۸۳ 
)۱۸C(-)۱۷C(  ۱٫۳۹۱ )۱٦O(-)۱٤N(  ۱٫۲۲۹ )۱٥O(-)۱٤N(  ۱٫۲۳۱ 
)۱۷C(-)۱۳C(  ۱٫۳۹۳ )۱٤N(-)۱۳C(  ۱٫٤۷٥( ٤۲H(-)۱۲C(  ۱٫۰۸۳ 
)۱۳C(-)۱۲C(  ۱٫۳۹۲ )٥۱H(-)۱۱C(  ۱٫۰۸٥ )۱۲C(-)۱۱C(  ۱٫۳۹۲ 
)۱۱C(-)۱۰C(  ۱٫۳۹۹ )۱۸C(-)۱۰C(  ۱٫٤۰٥( ٤۰H(-)۹C(  ۱٫۰۹۳ 
)۱۹N(-)۹C(  ۱٫٤٦٦ )۱۰C(-)۹C(  ۱٫٥۱٤( ٦۹H(-)۸C(  ۱٫۰۹٥ 
)٤۸H(-)۸C(  ۱٫۰۹٤( ٤۷H(-)۸C(  ۱٫۰۹۳ )٤٦H(-)۷C(  ۱٫۰۹۳ 
)٤٥H(-)۷C(  ۱٫۰۹۱ )۸C(-)۷C(  ۱٫٥۱۷ )۷C(-)٦O(  ۱٫٤٦۱ 
)٤٤H(-)٥C(  ۱٫۰۹٤( ٥۳H(-)٥C(  ۱٫۰۹۳ )٤۲H(-)٥C(  ۱٫۰۹۲ 
)٤۱H(-)٤C(  ۱٫۰۹۳ )٤۰H(-)٤C(  ۱٫۰۹٥( ٤C(-)٤C(  ۱٫٥۱٦ 

)٤C(-)۳O(  ۱٫٤٥۸ )۹C(-)۲P(  ۱٫۸٦( ٦٥O(-)۲P(  ۱٫٦۰٤ 
)۳O(-)۲P(  ۱٫٦۰۸ )۲P(-)۱O(  ۱٫٤۹٤   
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Table S8: Selected bond angle (°) of 2d. 
Angle Degree  (°)  Angle Degree  (°)  Angle Degree  (°)  

)۳۸C(-)۳۹C(-)٦٥H(  ۱۲۱٫٥٥٥ )۳٤C(-)۳۹C(-)٦٥H(  ۱۱۹٫۱٤۱ )۳٤C(-)۳۹C(-)۳۸C(  ۱۱۹٫۳۰۲ 
)۳۹C(-)۳۸C(-)٦٤H(  ۱۱۹٫٦۱۷ )۳۷C(-)۳۸C(-)٦٤H(  ۱۲۰٫۱۰٤ )۳۷C(-)۳۸C(-)۳۹C(  ۱۲۰٫۲۷۸ 
)۳۸C(-)۳۷C(-)٦۳H(  ۱۱۹٫۹۸۹ )۳٦C(-)۳۷C(-)٦۳H(  ۱۲۰٫۰۸۹ )۳٦C(-)۳۷C(-)۳۸C(  ۱۱۹٫۹۲۰ 
)۳۷C(-)۳٦C(-)٦۲H(  ۱۲۰٫۲٤۱ )۳٥C(-)۳٦C(-)٦۲H(  ۱۱۹٫۲۳۹ )۳٥C(-)۳٦C(-)۳۷C(  ۱۲۰٫٥۰۹ 
)۳٦C(-)۳٥C(-)٦۱H(  ۱۲۰٫٤۲٥ )۳٤C(-)۳٥C(-)٦۱H(  ۱۲۰٫٦۳٤ )۳٤C(-)۳٥C(-)۳٦C(  ۱۱۸٫۹۳۳ 
)۳۹C(-)۳٤C(-)۳٥C(  ۱۲۱٫۰٤۱ )۳۳N(-)۳٤C(-)۳٥C(  ۱۲۰٫۰۳٥ )۳۳N(-)۳٤C(-)۳۹C(  ۱۱۸٫۹۱۸ 
)۳۲N(-)۳۳N(-)۳٤C(  ۱۱۹٫۸٤٤ )۲۰C(-)۳۳N(-)۳٤C(  ۱۲۸٫۱۲۰ )۲۰C(-)۳۳N(-)۳۲N(  ۱۱۱٫۹۹٦ 
)۲۲C(-)۳۲N(-)۳۳N(  ۱۰٤٫۹۱۰ )۳۰C(-)۳۱C(-)٦۰H(  ۱۱۹٫۰۸٤ )۲۳C(-)۳۱C(-)٦۰H(  ۱۱۹٫۹۱۱ 
)۲۳C(-)۳۱C(-)۳۰C(  ۱۲۰٫۹۹۹ )۳۱C(-)۳۰C(-)٥۹H(  ۱۲۱٫٦۹٦ )۲٦C(-)۳۰C(-)٥۹H(  ۱۱۹٫٤۹۱ 
)۲٦C(-)۳۰C(-)۳۱C(  ۱۱۸٫۸۱۲ )۲۸O(-)۲۷N(-)۲۹O(  ۱۲٤٫۳۸۲ )۲٦C(-)۲۷N(-)۲۹O(  ۱۱۷٫۸٥۸ 
)۲٦C(-)۲۷N(-)۲۸O(  ۱۱۷٫۷٥۹ )۲۷N(-)۲٦C(-)۳۰C(  ۱۱۹٫۰۹٦ )۲٥C(-)۲٦C(-)۳۰C(  ۱۲۱٫٦٥٦ 
)۲٥C(-)۲٦C(-)۲۷N(  ۱۱۹٫۲٤۸ )۲٦C(-)۲٥C(-)٥۸H(  ۱۱۹٫٤٤۱ )۲٤C(-)۲٥C(-)٥۸H(  ۱۲۱٫٦۲۳ 
)۲٤C(-)۲٥C(-)۲٦C(  ۱۱۸٫۹۳٥ )۲٥C(-)۲٤C(-)٥۷H(  ۱۲۰٫۳۰۲ )۲۳C(-)۲٤C(-)٥۷H(  ۱۱۸٫۸٥۲ 
)۲۳C(-)۲٤C(-)۲٥C(  ۱۲۰٫۸٤٥ )۳۱C(-)۲۳C(-)۲٤C(  ۱۱۸٫۷٥۲ )۲۲C(-)۲۳C(-)۲٤C(  ۱۲۰٫۲۳۷ 
)۲۲C(-)۲۳C(-)۳۱C(  ۱۲۱٫۰۰۱ )۲۳C(-)۲۲C(-)۳۲N(  ۱۱۹٫۹۷۲ )۲۱C(-)۲۲C(-)۳۲N(  ۱۱۱٫٦۰۷ 
)۲۱C(-)۲۲C(-)۲۳C(  ۱۲۸٫٤۰٥ )۲۲C(-)۲۱C(-)٥٦H(  ۱۲۸٫٤۹٤ )۲۰C(-)۲۱C(-)٥٦H(  ۱۲٦٫٥٦۱ 
)۲۰C(-)۲۱C(-)۲۲C(  ۱۰٤٫۹٤٤ )۳۳N(-)۲۰C(-)۲۱C(  ۱۰٦٫٥۱۱ )۱۹N(-)۲۰C(-)۲۱C(  ۱۳۱٫۰۷٥ 
)۱۹N(-)۲۰C(-)۳۳N(  ۱۲۲٫۳٥٥ )۲۰C(-)۱۹N(-)٥٥H(  ۱۱۳٫۲۷٥ )۹C(-)۱۹N(-)٥٥H(  ۱۱۲٫٦۳۳ 

)۹C(-)۱۹N(-)۲۰C(  ۱۱۹٫٤۱۸ )۱۷C(-)۱۸C(-)٥٤H(  ۱۱۹٫٦۲۲ )۱۰C(-)۱۸C(-)٥٤H(  ۱۱۹٫۷۷۲ 
)۱۰C(-)۱۸C(-)۱۷C(  ۱۲۰٫٥۷٥ )۱۸C(-)۱۷C(-)٥۳H(  ۱۲۱٫٦٦۷ )۱۳C(-)۱۷C(-)٥۳H(  ۱۱۹٫٥۷۹ 
)۱۳C(-)۱۷C(-)۱۸C(  ۱۱۸٫۷٥۲ )۱٥O(-)۱٤N(-)۱٦O(  ۱۲٤٫۸۷۲ )۱۳C(-)۱٤N(-)۱٦O(  ۱۱۷٫٦۹۰ 
)۱۳C(-)۱٤N(-)۱٥O(  ۱۱۷٫٤۳۸ )۱٤N(-)۱۳C(-)۱۷C(  ۱۱۹٫۰٥۹ )۱۲C(-)۱۳C(-)۱۷C(  ۱۲۱٫۹٦۹ 
)۱۲C(-)۱۳C(-)۱٤N(  ۱۱۸٫۹۷۲ )۱۳C(-)۱۲C(-)٥۲H(  ۱۱۹٫٥۸۰ )۱۱C(-)۱۲C(-)٥۲H(  ۱۲۱٫۸۱۰ 
)۱۱C(-)۱۲C(-)۱۳C(  ۱۱۸٫٦۱۰ )۱۲C(-)۱۱C(-)٥۱H(  ۱۱۹٫٤۲٤ )۱۰C(-)۱۱C(-)٥۱H(  ۱۱۹٫۷٤۰ 
)۱۰C(-)۱۱C(-)۱۲C(  ۱۲۰٫۸۳٦ )۱۸C(-)۱۰C(-)۱۱C(  ۱۱۹٫۲٥٤ )۹C(-)۱۰C(-)۱۱C(  ۱۲۰٫۳۹٤ 

)۹C(-)۱۰C(-)۱۸C(  ۱۲۰٫۳٥۰ )۱۹N(-)۹C(-)٥۰H(  ۱۰۸٫٥٦۹ )۱۰C(-)۹C(-)٥۰H(  ۱۰۹٫٤۱۱ 
)۲P(-)۹C(-)٥۰H(  ۱۰۷٫۱۸۲ )۱۰C(-)۹C(-)۱۹N(  ۱۰۹٫٥۳۳ )۲P(-)۹C(-)۱۹N(  ۱۱۱٫۳۳٦ 
)۲P(-)۹C(-)۱۰C(  ۱۱۰٫۷٤۳ )٤۸H(-)۸C(-)٤۹H(  ۱۰۸٫٥٦۳ )٤۷H(-)۸C(-)٤۹H(  ۱۰۸٫٤۳۹ 
)۷C(-)۸C(-)٤۹H(  ۱۰۹٫٦۷۹ )٤۷H(-)۸C(-)٤۸H(  ۱۰۹٫۱۳۲ )۷C(-)۸C(-)٤۸H(  ۱۱۰٫٦٤۲ 
)۷C(-)۸C(-)٤۷H(  ۱۱۰٫۳۳٤٥( ٥H(-)۷C(-)٤٦H(  ۱۰۷٫۹۷٥ )۸C(-)۷C(-)٤٦H(  ۱۱۱٫٥۳۲ 
)٦O(-)۷C(-)٤٦H(  ۱۰۹٫٤٦۷ )۸C(-)۷C(-)٤٥H(  ۱۱۲٫۳٤۸ )٦O(-)۷C(-)٤٥H(  ۱۰٤٫۱۹۹ 

)٦O(-)۷C(-)۸C(  ۱۱۱٫۰۱۹ )۲P(-)٦O(-)۷C(  ۱۲۱٫۱۳٤( ٥۳H(-)٥C(-)٤٤H(  ۱۰۸٫٤٦۰ 
)٤۲H(-)٥C(-)٤٤H(  ۱۰۸٤( ٫٥٤٥C(-)٥C(-)٤٤H(  ۱۰۹٫۷۸۹ )٤۲H(-)٥C(-)٤۳H(  ۱۰۸٫٦۱۷ 

)٤C(-)٥C(-)٤۳H(  ۱۱۰٫٦۹٤( ٦C(-)٥C(-)٤۲H(  ۱۱۰٫٦۷۲ )٤۰H(-)٤C(-)٤۱H(  ۱۰۸٫۱۷٥ 
)٥C(-)٤C(-)٤۱H(  ۱۱۲٫۰۳٥ )۳O(-)٤C(-)٤۱H(  ۱۰۹٫۳٦۲ )٥C(-)٤C(-)٤۰H(  ۱۱۱٫۷۲٦ 
)۳O(-)٤C(-)٤۰H(  ۱۰٦٫۷۰٦ )۳O(-)٤C(-)٥C(  ۱۰۸٫٦۸۱ )۲P(-)۳O(-)٤C(  ۱۲۱٫۳۳۸ 

)٦O(-)۲P(-)۹C(  ۱۰۳٫۹۷۱ )۳O(-)۲P(-)۹C(  ۱۰٤٫۳۸٥ )۱O(-)۲P(-)۹C(  ۱۱۲٫۰٥٥ 
)۳O(-)۲P(-)٦O(  ۱۰۲٫۳٦۷ )۱O(-)۲P(-)٦O(  ۱۱٦٫۲٥۹ )۱O(-)۲P(-)۳O(  ۱۱٦٫۳۰٥ 
)٤C(-)۹C(-)٥۳H(  ۱۱۹٫٥٤۳ )٤C(-)۹C(-)۸C(  ۱۱۹٫۲٤۲ )۹C(-)۸C(-)٥۲H(  ۱۱۸٫۹۰۸ 
)۷C(-)۸C(-)٥۲H(  ۱۲۱٫۰٦۳ )۷C(-)۸C(-)۹C(  ۱۲۰٫۰۰۸ )۸C(-)۷C(-)٥۱H(  ۱۲۰٫۱۰٥ 
)٦C(-)۷C(-)٥۱H(  ۱۲۰٫۰۷٦( ٦C(-)۷C(-)۸C(  ۱۱۹٫۸۱٦ )۷C(-)٦C(-)٥۰H(  ۱۲۰٫۰٤۰ 
)٥C(-)٦C(-)٥۰H(  ۱۱۹٫۰٥۸ )٥C(-)٦C(-)۷C(  ۱۲۰٫۹۰۲ )٦C(-)٥C(-)٤۹H(  ۱۲۱٫۷۰۸ 
)٤C(-)٥C(-)٤۹H(  ۱۲۰٫۲٤۲ )٤C(-)٥C(-)٦C(  ۱۱۸٫۰٤۳ )۹C(-)٤C(-)٥C(  ۱۲۱٫۹۷۱ 

)۳O(-)٤C(-)٥C(  ۱۰۸٫٦۸۱ )۳O(-)٤C(-)۹C(  ۱۱٥٫٤۰۷ )۲P(-)۳O(-)٤C(  ۱۲۱٫۳۳۸ 
)۱۰O(-)۲P(-)۱۷C(  ۱۰۱٫٦٤۸ )۳O(-)۲P(-)۱۷C(  ۱۰۷٫٦۲۱ )۱O(-)۲P(-)۱۷C(  ۱۱۲٫٥۹۳ 
)۳O(-)۲P(-)۱۰O(  ۹۷٫۰٤۰ )۱O(-)۲P(-)۱۰O(  ۱۱۷٫۸٦۰ )۱O(-)۲P(-)۳O(  ۱۱٦٫۳۰٥ 
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)۷C(-)۸C(-)٥٤H(  ۱۲۰٫۸٦٥ )۷C(-)۸C(-)۹C(  ۱۲۰٫۰۰۸ )۸C(-)۷C(-)٥۳H(  ۱۲۰٫۱٤٤ 
)٦C(-)۷C(-)٥۳H(  ۱۲۰٫۱٥۰ )٦C(-)۷C(-)۸C(  ۱۱۹٫۸۱٦ )۷C(-)٦C(-)٥۲H(  ۱۲۰٫۰٦٥ 
)٥C(-)٦C(-)٥۲H(  ۱۱۸٫۹۸۷ )٥C(-)٦C(-)۷C(  ۱۲۰٫۹۰۲ )٦C(-)٥C(-)٥۱H(  ۱۲۱٫٤٦۸ 
)٤C(-)٥C(-)٥۱H(  ۱۲۰٫٤٤۳ )٤C(-)٥C(-)٦C(  ۱۱۸٫۰٤۳ )۹C(-)٤C(-)٥C(  ۱۲۱٫۹۷۱ 

)۳O(-)٤C(-)٥C(  ۱۰۸٫٦۸۱ )۳O(-)٤C(-)۹C(  ۱۱٥٫٤۰۷ )۲P(-)۳O(-)٤C(  ۱۲۱٫۳۳۸ 
)۱۰O(-)۲P(-)۱۷C(  ۱۰۱٫٦٤۸ )۳O(-)۲P(-)۱۷C(  ۱۰۷٫٦۲۱ )۱O(-)۲P(-)۱۷C(  ۱۱۲٫٥۹۳ 
)۳O(-)۲P(-)۱۰O(  ۹۷٫۰٤۰ )۱O(-)۲P(-)۱۰O(  ۱۱۷٫۸٦۰ )۱O(-)۲P(-)۳O(  ۱۱٦٫۳۰٥ 

 
 

Table S9: Selected bond length (Å) of 2e 

Bond Length(Å) Bond Length(Å) Bond Length(Å) 
)٦۳H(-)۳۷C(  ۱٫۰۸٦( ٦۲H(-)۳٦C(  ۱٫۰۸٦ )۳۷C(-)۳٦C(  ۱٫۳۹٥ 
)٦۱H(-)۳٥C(  ۱٫۰۸٦ )۳٦C(-)۳٥C(  ۱٫۳۹٦( ٤۰H(-)۳٤C(  ۱٫۰۸٦ 
)۳٥C(-)۳٤C(  ۱٫۳۹۷ )٥۹H(-)۳۳C(  ۱٫۰۸٤ )۳٤C(-)۳۳C(  ۱٫۳۹۲ 
)۳۳C(-)۳۲C(  ۱٫۳۹۷ )۳۷C(-)۳۲C(  ۱٫۳۹۸ )۳۲C(-)۳۱N(  ۱٫٤۲۰ 
)۳۱N(-)۳۰N(  ۱٫۳٥( ٥٤۸H(-)۲۹C(  ۱٫۰۸٥( ٥۷H(-)۲۸C(  ۱٫۰۸۳ 
)۲۹C(-)۲۸C(  ۱٫۳۸۹ )۲۷O(-)۲٥N(  ۱٫۲۳۳ )۲٦O(-)۲٥N(  ۱٫۲۳۳ 
)۲۸C(-)۲٤C(  ۱٫۳۹۳ )۲٥N(-)۲٤C(  ۱٥٦( ٫٤٦٦H(-)۲۳C(  ۱٫۰۸۳ 
)۲٤C(-)۲۳C(  ۱٫۳۹٥٥( ٥H(-)۲۲C(  ۱٫۰۸٤ )۲۳C(-)۲۲C(  ۱٫۳۸٦ 
)۲۲C(-)۲۱C(  ۱٫٤۰۸ )۲۹C(-)۲۱C(  ۱٫٤۰٦ )۳۰N(-)۲۰C(  ۱٫۳۳۸ 
)۲۱C(-)۲۰C(  ۱٫٤٦۸ )٥٤H(-)۱۹C(  ۱٫۰۷٥ )۲۰C(-)۱۹C(  ۱٫٤۲۰ 
)۱۹C(-)۱۸C(  ۱٫۳۸۰ )۳۱N(-)۱۸C(  ۱٫۳۸۳ )٥۳H(-)۱۷N(  ۱٫۰۱۳ 
)۱۸C(-)۱۷N(  ۱٫۳۹۹ )٥۲H(-)۱٦C(  ۱٫۰۸٥( ٥۱H(-)۱٥C(  ۱٫۰۸٤ 
)۱٦C(-)۱٥C(  ۱٫۳۹۳ )۱٥C(-)۱۳C(  ۱٫۳۹٤ )۱٤Cl(-)۱۳C(  ۱٫۷٥۹ 
)٥۰H(-)۱۲C(  ۱٫۰۸٤ )۱۳C(-)۱۲C(  ۱٫۳۹۳ )٤۹H(-)۱۱C(  ۱٫۰۸٥ 
)۱۲C(-)۱۱C(  ۱٫۳۹۳ )۱۱C(-)۱۰C(  ۱٫٤۰۲ )۱٦C(-)۱۰C(  ۱٫۳۹۹ 
)٤۸H(-)۹C(  ۱٫۰۹۷ )۱۷N(-)۹C(  ۱٫٤۷۷ )۱۰C(-)۹C(  ۱٫٥۱۸ 
)٤۷H(-)۸C(  ۱٫۰۹۳ )٤٦H(-)۸C(  ۱٫۰۹٤٥( ٥H(-)۸C(  ۱٫۰۹٥ 
)٤٤H(-)۷C(  ۱٫۰۹٤( ٤۳H(-)۷C(  ۱٫۰۹۳ )۸C(-)۷C(  ۱٫٥۱۸ 

)۷C(-)٦O(  ۱٤( ٫٤٥٥۲H(-)٥C(  ۱٫۰۹۲ )٤۱H(-)٥C(  ۱٫۰۹٥ 
)٤۰H(-)٥C(  ۱٫۰۹٤ )۳۹H(-)٤C(  ۱٫۰۹۳ )۳۸H(-)٤C(  ۱٫۰۹٥ 

)٥C(-)٤C(  ۱٫٥۲۰ )٤C(-)۳O(  ۱٫٤٥٤ )۹C(-)۲P(  ۱٫۸٥۲ 
)٦O(-)۲P(  ۱٫٦۲۰ )۳O(-)۲P(  ۱٫٦۱۰ )۲P(-)۱O(  ۱٫٤۸۸ 

 
  



۷۱ 
 

Table S10: Selected bond angle (°) of 2e 

Angle Degree  (°)  Angle Degree  (°)  Angle Degree  (°)  
)۳٦C(-)۳۷C(-)٦۳H(  ۱۲۰٫٦٤۳ )۳۲C(-)۳۷C(-)٦۳H(  ۱۱۹٫۷۹۹ )۳۲C(-)۳۷C(-)۳٦C(  ۱۱۹٫٥۲۹ 
)۳۷C(-)۳٦C(-)٦۲H(  ۱۱۹٫٥۷۸ )۳٥C(-)۳٦C(-)٦۲H(  ۱۲۰٫۲٥۸ )۳٥C(-)۳٦C(-)۳۷C(  ۱۲۰٫۱٥۲ 
)۳٦C(-)۳٥C(-)٦۱H(  ۱۲۰٫۰٦٦ )۳٤C(-)۳٥C(-)٦۱H(  ۱۲۰٫۰۳۲ )۳٤C(-)۳٥C(-)۳٦C(  ۱۱۹٫۹۰۱ 
)۳٥C(-)۳٤C(-)٦۰H(  ۱۲۰٫۰٤٥ )۳۳C(-)۳٤C(-)٦۰H(  ۱۱۹٫٥٥۱ )۳۳C(-)۳٤C(-)۳٥C(  ۱۲۰٫۳۹۸ 
)۳٤C(-)۳۳C(-)٥۹H(  ۱۲۱٫٦۲۹ )۳۲C(-)۳۳C(-)٥۹H(  ۱۱۹٫۰۰۳ )۳۲C(-)۳۳C(-)۳٤C(  ۱۱۹٫۳٦۸ 
)۳۷C(-)۳۲C(-)۳۳C(  ۱۲۰٫٦۰۷ )۳۱N(-)۳۲C(-)۳۳C(  ۱۱۹٫۱۹۸ )۳۱N(-)۳۲C(-)۳۷C(  ۱۲۰٫۱۸۸ 
)۳۰N(-)۳۱N(-)۳۲C(  ۱۲۰٫۱۳۳ )۱۸C(-)۳۱N(-)۳۲C(  ۱۲۷٫٦۱۸ )۱۸C(-)۳۱N(-)۳۰N(  ۱۱۲٫۲۳۷ 
)۲۰C(-)۳۰N(-)۳۱N(  ۱۰٥٫۰۲۱ )۲۸C(-)۲۹C(-)٥۸H(  ۱۱۹٫۱۲۸ )۲۱C(-)۲۹C(-)٥۸H(  ۱۱۹٫۸٦۰ 
)۲۱C(-)۲۹C(-)۲۸C(  ۱۲۱٫۰۱۱ )۲۹C(-)۲۸C(-)٥۷H(  ۱۲۱٫٦٤۹ )۲٤C(-)۲۸C(-)٥۷H(  ۱۱۹٫٤۷۸ 
)۲٤C(-)۲۸C(-)۲۹C(  ۱۱۸٫۸۷۲ )۲٦O(-)۲٥N(-)۲۷O(  ۱۲٤٫۲۷۳ )۲٤C(-)۲٥N(-)۲۷O(  ۱۱۷٫۸۸٦ 
)۲٤C(-)۲٥N(-)۲٦O(  ۱۱۷٫۸٤۰ )۲٥N(-)۲٤C(-)۲۸C(  ۱۱۹٫۲۷۰ )۲۳C(-)۲٤C(-)۲۸C(  ۱۲۱٫٥۸٥ 
)۲۳C(-)۲٤C(-)۲٥N(  ۱۱۹٫۱٤٥ )۲٤C(-)۲۳C(-)٥٦H(  ۱۱۹٫٤۷۳ )۲۲C(-)۲۳C(-)٥٦H(  ۱۲۱٫٥٥٥ 
)۲۲C(-)۲۳C(-)۲٤C(  ۱۱۸٫۹۷۰ )۲۳C(-)۲۲C(-)٥٥H(  ۱۲۰٫۲۸۰ )۲۱C(-)۲۲C(-)٥٥H(  ۱۱۸٫۷٦۲ 
)۲۱C(-)۲۲C(-)۲۳C(  ۱۲۰٫۹٥٦ )۲۹C(-)۲۱C(-)۲۲C(  ۱۱۸٫٥۹۷ )۲۰C(-)۲۱C(-)۲۲C(  ۱۲۰٫۰٦۰ 
)۲۰C(-)۲۱C(-)۲۹C(  ۱۲۱٫۳۳۸ )۲۱C(-)۲۰C(-)۳۰N(  ۱۱۹٫۷۳۳ )۱۹C(-)۲۰C(-)۳۰N(  ۱۱۱٫٤۳۱ 
)۱۹C(-)۲۰C(-)۲۱C(  ۱۲۸٫۷۹۷ )۲۰C(-)۱۹C(-)٥٤H(  ۱۲۹٫٤۳۲ )۱۸C(-)۱۹C(-)٥٤H(  ۱۲٥٫۳٤۷ 
)۱۸C(-)۱۹C(-)۲۰C(  ۱۰٥٫۲۲۰ )۳۱N(-)۱۸C(-)۱۹C(  ۱۰٦٫۰۸۸ )۱۷N(-)۱۸C(-)۱۹C(  ۱۳۱٫۹۱٤ 
)۱۷N(-)۱۸C(-)۳۱N(  ۱۲۱٫۹۹۳ )۱۸C(-)۱۷N(-)٥۳H(  ۱۰۹٫۷۳٦ )۹C(-)۱۷N(-)٥۳H(  ۱۰۸٫۱۸۳ 

)۹C(-)۱۷N(-)۱۸C(  ۱۱۷٫۷۳٤ )۱٥C(-)۱٦C(-)٥۲H(  ۱۱۹٫٤۰٤ )۱۰C(-)۱٦C(-)٥۲H(  ۱۱۹٫٦۷۹ 
)۱۰C(-)۱٦C(-)۱٥C(  ۱۲۰٫۹۱۱ )۱٦C(-)۱٥C(-)٥۱H(  ۱۲۰٫۷٤۷ )۱۳C(-)۱٥C(-)٥۱H(  ۱۲۰٫۰٤۹ 
)۱۳C(-)۱٥C(-)۱٦C(  ۱۱۹٫۲۰٤ )۱٤Cl(-)۱۳C(-)۱٥C(  ۱۱۹٫٥۳٥ )۱۲C(-)۱۳C(-)۱٥C(  ۱۲۱٫۰۱۹ 
)۱۲C(-)۱۳C(-)۱٤Cl(  ۱۱۹٫٤٤٦ )۱۳C(-)۱۲C(-)٥۰H(  ۱۲۰٫۰۸۹ )۱۱C(-)۱۲C(-)٥۰H(  ۱۲۰٫۷۷٦ 
)۱۱C(-)۱۲C(-)۱۳C(  ۱۱۹٫۱۳۰ )۱۲C(-)۱۱C(-)٤۹H(  ۱۱۹٫۱٤٦ )۱۰C(-)۱۱C(-)٤۹H(  ۱۱۹٫۹۱۲ 
)۱۰C(-)۱۱C(-)۱۲C(  ۱۲۰٫۹۱۹ )۱٦C(-)۱۰C(-)۱۱C(  ۱۱۸٫۸۱۱ )۹C(-)۱۰C(-)۱۱C(  ۱۲۰٫٦٤۹ 

)۹C(-)۱۰C(-)۱٦C(  ۱۲۰٫٤۷٦ )۱۷N(-)۹C(-)٤۸H(  ۱۱۰٫۹۸٥ )۱۰C(-)۹C(-)٤۸H(  ۱۰۹٫۸۱٤ 
)۲P(-)۹C(-)٤۸H(  ۱۰٥٫٦٦۷ )۱۰C(-)۹C(-)۱۷N(  ۱۱۱٫۱۸۹ )۲P(-)۹C(-)۱۷N(  ۱۱۲٫۸۳۳ 
)۲P(-)۹C(-)۱۰C(  ۱۰٦٫۰۹۷ )٤٦H(-)۸C(-)٤۷H(  ۱۰۹٫۲۷۹ )٤٥H(-)۸C(-)٤۷H(  ۱۰۸٫٥۸۹ 
)۷C(-)۸C(-)٤۷H(  ۱۰۹٫۹۳۹ )٤٥H(-)۸C(-)٤٦H(  ۱۰۸٫۳٥۷ )۷C(-)۸C(-)٤٦H(  ۱۱۰٫٥۹۱ 
)۷C(-)۸C(-)٤٥H(  ۱۱۰٫۰٤۱ )٤۳H(-)۷C(-)٤٤H(  ۱۰۸٫٥۲۳ )۸C(-)۷C(-)٤٤H(  ۱۱۱٫۰۳۸ 
)٦O(-)۷C(-)٤٤H(  ۱۰۹٫۷٥۲ )۸C(-)۷C(-)٤۳H(  ۱۱۱٫۷۷۱ )٦O(-)۷C(-)٤۳H(  ۱۰٤٫٥۸۹ 

)٦O(-)۷C(-)۸C(  ۱۱۰٫۹٥۱ )۲P(-)٦O(-)۷C(  ۱۱۹٫۸۷۲ )٤۱H(-)٥C(-)٤۲H(  ۱۰۹٫۱٥٥ 
)٤۰H(-)٥C(-)٤۲H(  ۱۰۸٫۲۱۰ )٤C(-)٥C(-)٤۲H(  ۱۱۰٫۷۳۳ )٤۰H(-)٥C(-)٤۱H(  ۱۰۸٫٥۹٥ 

)٤C(-)٥C(-)٤۱H(  ۱۰۹٫۷۷۷ )٤C(-)٥C(-)٤۰H(  ۱۱۰٫۳۲۲ )۳۸H(-)٤C(-)۳۹H(  ۱۰۷٫۹۷٥ 
)٥C(-)٤C(-)۳۹H(  ۱۱۱٫٦۱۷ )۳O(-)٤C(-)۳۹H(  ۱۰٤٫٦۳۳ )٥C(-)٤C(-)۳۸H(  ۱۱۲٫۰۰٥ 
)۳O(-)٤C(-)۳۸H(  ۱۰۸٫۷٦۷ )۳O(-)٤C(-)٥C(  ۱۱۱٫٥۱۱ )۲P(-)۳O(-)٤C(  ۱۲۰٫۲۷۳ 

)٦O(-)۲P(-)۹C(  ۱۰٥٫٦٦۱ )۳O(-)۲P(-)۹C(  ۱۰۲٫۱٤۸ )۱O(-)۲P(-)۹C(  ۱۱۲٫۹٤۳ 
)۳O(-)۲P(-)٦O(  ۱۰۲٫۳۸۳ )۱O(-)۲P(-)٦O(  ۱۱٤٫۳٤۳ )۱O(-)۲P(-)۳O(  ۱۱۷٫۸۱۸ 
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Table S11: Selected bond length (Å) of 2f 

Bond Length(Å) Bond Length(Å) Bond Length(Å) 
)٤۲O(-)٤۰N(  ۱٫۲۳۰ )٤۱O(-)٤۰N(  ۱٫۲۲٤( ٥۰N(-)۳۹C(  ۱٫٤۷٥ 
)۷۳H(-)۳۸C(  ۱٫۰۸۱ )۳۹C(-)۳۸C(  ۱٫۳۸۷ )۳۷O(-)۳٥N(  ۱٫۲۳۲ 
)۳٦O(-)۳٥N(  ۱٫۲۲۹ )۳۸C(-)۳٤C(  ۱٫۳۸۸ )۳٥N(-)۳٤C(  ۱٫٤۷۲ 
)۷۲H(-)۳۳C(  ۱٫۰۸۲ )۳٤C(-)۳۳C(  ۱٫۳۹۰ )۷۱H(-)۳۲C(  ۱٫۰۸٤ 
)۳۳C(-)۳۲C(  ۱٫۳۹۰ )۳۲C(-)۳۱C(  ۱٫۳۹۷ )۳۹C(-)۳۱C(  ۱٫٤۰۳ 
)۳۱C(-)۳۰N(  ۱٫٤۱۷ )۳۰N(-)۲۹N(  ۱٫۳٦۳ )۷۰H(-)۲۸C(  ۱٫۰۸٥ 
)٦۹H(-)۲۷C(  ۱٫۰۸٦ )۲۸C(-)۲۷C(  ۱٫۳۹۳ )٦۸H(-)۲٦C(  ۱٫۰۸٦ 
)۲۷C(-)۲٦C(  ۱٫۳۹٦( ٥۷H(-)۲٥C(  ۱٫۰۸٦ )۲٦C(-)۲٥C(  ۱٫۳۹۷ 
)٦٦H(-)۲٤C(  ۱٫۰۸٥ )۲٥C(-)۲٤C(  ۱٫۳۹۲ )۲٤C(-)۲۳C(  ۱٫٤۰٤ 
)۲۸C(-)۲۳C(  ۱٫٤۰۲ )۲۹N(-)۲۲C(  ۱٫۳۳۷ )۲۳C(-)۲۲C(  ۱٫٤۷۱ 
)٦٥H(-)۲۱C(  ۱٫۰۷۹ )۲۲C(-)۲۱C(  ۱٫٤۲۳ )۲۱C(-)۲۰C(  ۱٫۳۷۷ 
)۳۰N(-)۲۰C(  ۱٫۳۷٦٤( ٤H(-)۱۹N(  ۱٫۰۱۷ )۲۰C(-)۱۹N(  ۱٫۳۹٤ 
)٦۳H(-)۱۸C(  ۱٫۰۸٦( ٥۲H(-)۱۷C(  ۱٫۰۸۳ )۱۸C(-)۱۷C(  ۱٫۳۹۲ 
)٦۱H(-)۱٦C(  ۱٫۰۹۹ )٦۰H(-)۱٦C(  ۱٫۰۹۷ )٥۹H(-)۱٦C(  ۱٫۰۹۰ 
)٥۸H(-)۱٥C(  ۱٫۰۹۰ )٥۷H(-)۱٥C(  ۱٫۱۰۰ )٥٦H(-)۱٥C(  ۱٫۰۹۸ 
)۱٦C(-)۱٤N(  ۱٫٤٥٤ )۱٥C(-)۱٤N(  ۱٫٤٥۱ )۱۷C(-)۱۳C(  ۱٫٤۱٥ 
)۱٤N(-)۱۳C(  ۱٫۳۷۹ )٥٥H(-)۱۲C(  ۱٫۰۸۳ )۱۳C(-)۱۲C(  ۱٫٤۱۷ 
)٥٤H(-)۱۱C(  ۱٫۰۸۸ )۱۲C(-)۱۱C(  ۱٫۳۸۸ )۱۱C(-)۱۰C(  ۱٫۳۹۹ 
)۱۸C(-)۱۰C(  ۱٫۳۹٥( ٦۳H(-)۹C(  ۱٫۰۹۷ )۱۹N(-)۹C(  ۱٫٤۷٤ 

)۱۰C(-)۹C(  ۱٫٥۱۷ )٥۲H(-)۸C(  ۱٫۰۹۲ )٥۱H(-)۸C(  ۱٫۰۹۳ 
)٥۰H(-)۸C(  ۱٫۰۹٤( ٥۹H(-)۷C(  ۱٫۰۹۹ )٤۸H(-)۷C(  ۱٫۰۹۳ 

)۸C(-)۷C(  ۱٫٥۱۹ )۷C(-)٦O(  ۱٤( ٫٤٥٥۷H(-)٥C(  ۱٫۰۹٥ 
)٤٦H(-)٥C(  ۱٫۰۹٤٥( ٤H(-)٥C(  ۱٫۰۹۳ )٤٤H(-)٤C(  ۱٫۰۹٥ 
)٤۳H(-)٤C(  ۱٫۰۹٥( ٤C(-)٤C(  ۱٫٥۱٤( ٤C(-)۳O(  ۱٫٤٥٦ 

)۹C(-)۲P(  ۱٫۸۷۹ )٦O(-)۲P(  ۱٫٦۱۳ )۳O(-)۲P(  ۱٫٦۰٤ 
)۲P(-)۱O(  ۱٫٤۹۲     
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Table S12: Selected bond angle (°) of ۲f 

Angle Degree  (°)  Angle Degree  (°)  Angle Degree  (°)  
)٤۱O(-)٤۰N(-)٤۲O(  ۱۲٥٫۹۳٦ )۳۹C(-)٤۰N(-)٤۲O(  ۱۱٦٫۰۳۸ )۳۹C(-)٤۰N(-)٤۱O(  ۱۱۸٫۰۰۰ 
)۳۸C(-)۳۹C(-)٤۰N(  ۱۱٦٫٥۹۲ )۳۱C(-)۳۹C(-)٤۰N(  ۱۲۱٫۹٥۱ )۳۱C(-)۳۹C(-)۳۸C(  ۱۲۱٫٤٤۰ 
)۳۹C(-)۳۸C(-)۷۳H(  ۱۲۰٫۸۲۸ )۳٤C(-)۳۸C(-)۷۳H(  ۱۲۱٫۱۳۹ )۳٤C(-)۳۸C(-)۳۹C(  ۱۱۸٫۰۰٦ 
)۳٦O(-)۳٥N(-)۳۷O(  ۱۲٤٫۷۲۱ )۳٤C(-)۳٥N(-)۳۷O(  ۱۱۷٫٤٤٥ )۳٤C(-)۳٥N(-)۳٦O(  ۱۱۷٫۸۰٤ 
)۳٥N(-)۳٤C(-)۳۸C(  ۱۱۸٫٤٥۲ )۳۳C(-)۳٤C(-)۳۸C(  ۱۲۲٫۳٤٤ )۳۳C(-)۳٤C(-)۳٥N(  ۱۱۹٫۱۲۰ 
)۳٤C(-)۳۳C(-)۷۲H(  ۱۱۹٫۸۲۸ )۳۲C(-)۳۳C(-)۷۲H(  ۱۲۱٫٦۸٥ )۳۲C(-)۳۳C(-)۳٤C(  ۱۱۸٫٤۲٦ 
)۳۳C(-)۳۲C(-)۷۱H(  ۱۲۰٫٦٥٦ )۳۱C(-)۳۲C(-)۷۱H(  ۱۱۸٫۳۰۰ )۳۱C(-)۳۲C(-)۳۳C(  ۱۲۰٫۹٦٥ 
)۳۹C(-)۳۱C(-)۳۲C(  ۱۱۸٫٦۱۱ )۳۰N(-)۳۱C(-)۳۲C(  ۱۱۹٫۳۱۷ )۳۰N(-)۳۱C(-)۳۹C(  ۱۲۲٫۰۲٦ 
)۲۹N(-)۳۰N(-)۳۱C(  ۱۲۱٫۸۷۲ )۲۰C(-)۳۰N(-)۳۱C(  ۱۲٥٫۲۳۸ )۲۰C(-)۳۰N(-)۲۹N(  ۱۱۲٫۷۳٤ 
)۲۲C(-)۲۹N(-)۳۰N(  ۱۰٤٫٤۳٥ )۲۷C(-)۲۸C(-)۷۰H(  ۱۱۹٫۲۷۰ )۲۳C(-)۲۸C(-)۷۰H(  ۱۲۰٫۰۰۱ 
)۲۳C(-)۲۸C(-)۲۷C(  ۱۲۰٫۷۲۹ )۲۸C(-)۲۷C(-)٦۹H(  ۱۱۹٫٦٤۹ )۲٦C(-)۲۷C(-)٦۹H(  ۱۲۰٫۱٥۲ 
)۲٦C(-)۲۷C(-)۲۸C(  ۱۲۰٫۱۹۹ )۲۷C(-)۲٦C(-)٦۸H(  ۱۲۰٫۲۳٤ )۲٥C(-)۲٦C(-)٦۸H(  ۱۲۰٫۲٥٥ 
)۲٥C(-)۲٦C(-)۲۷C(  ۱۱۹٫٥۱۱ )۲٦C(-)۲٥C(-)٦۷H(  ۱۲۰٫۰۱٦ )۲٤C(-)۲٥C(-)٦۷H(  ۱۱۹٫٦۰۸ 
)۲٤C(-)۲٥C(-)۲٦C(  ۱۲۰٫۳۷٦ )۲٥C(-)۲٤C(-)٦٦H(  ۱۲۰٫٥٦۱ )۲۳C(-)۲٤C(-)٦٦H(  ۱۱۸٫۹۰۹ 
)۲۳C(-)۲٤C(-)۲٥C(  ۱۲۰٫٥۳۰ )۲۸C(-)۲۳C(-)۲٤C(  ۱۱۸٫٦٥٦ )۲۲C(-)۲۳C(-)۲٤C(  ۱۲۰٫٥٥۸ 
)۲۲C(-)۲۳C(-)۲۸C(  ۱۲۰٫۷۸٦ )۲۳C(-)۲۲C(-)۲۹N(  ۱۲۰٫٦۷٦ )۲۱C(-)۲۲C(-)۲۹N(  ۱۱۱٫٤٦۰ 
)۲۱C(-)۲۲C(-)۲۳C(  ۱۲۷٫۸٥۰ )۲۲C(-)۲۱C(-)٦٥H(  ۱۲۹٫۰٥۲ )۲۰C(-)۲۱C(-)٦٥H(  ۱۲٥٫٦۰۷ 
)۲۰C(-)۲۱C(-)۲۲C(  ۱۰٥٫۳٤۱ )۳۰N(-)۲۰C(-)۲۱C(  ۱۰٦٫۰۲٥ )۱۹N(-)۲۰C(-)۲۱C(  ۱۳۳٫٥٦۳ 
)۱۹N(-)۲۰C(-)۳۰N(  ۱۲۰٫٤۱۱ )۲۰C(-)۱۹N(-)٦٤H(  ۱۱۰٫٤٦۲ )۹C(-)۱۹N(-)٦٤H(  ۱۱۰٫۳۹٦ 

)۹C(-)۱۹N(-)۲۰C(  ۱۱٥٫۱۸٤ )۱۷C(-)۱۸C(-)٦۳H(  ۱۱۹٫۷٤٦ )۱۰C(-)۱۸C(-)٦۳H(  ۱۱۸٫۷۸۷ 
)۱۰C(-)۱۸C(-)۱۷C(  ۱۲۱٫٤۳۱ )۱۸C(-)۱۷C(-)٦۲H(  ۱۱۸٫٥۳٥ )۱۳C(-)۱۷C(-)٦۲H(  ۱۲۰٫۲٤۸ 
)۱۳C(-)۱۷C(-)۱۸C(  ۱۲۱٫۲۱٦( ٤۰H(-)۱٦C(-)٦۱H(  ۱۰۸٫۲۳۳ )٥۹H(-)۱٦C(-)٦۱H(  ۱۰۸٫۱۲٦ 
)۱٤N(-)۱٦C(-)٦۱H(  ۱۱۲٫۱۳۰ )٥۹H(-)۱٦C(-)٦۰H(  ۱۰۷٫۱۱۱ )۱٤N(-)۱٦C(-)٦۰H(  ۱۱۱٫۸۹٤ 
)۱٤N(-)۱٦C(-)٥۹H(  ۱۰۹٫۱٥۸ )٥۷H(-)۱٥C(-)٥۸H(  ۱۰۷٫۸۲۰ )٥٦H(-)۱٥C(-)٥۸H(  ۱۰۷٫۷۷٥ 
)۱٤N(-)۱٥C(-)٥۸H(  ۱۰۹٫٤۰۷ )٥٦H(-)۱٥C(-)٥۷H(  ۱۰۷٫۸۷۱ )۱٤N(-)۱٥C(-)٥۷H(  ۱۱۲٫۱۷۰ 
)۱٤N(-)۱٥C(-)٥٦H(  ۱۱۱٫٦۲۹ )۱٥C(-)۱٤N(-)۱٦C(  ۱۱۹٫۷۱۱ )۱۳C(-)۱٤N(-)۱٦C(  ۱۲۰٫۳٤۳ 
)۱۳C(-)۱٤N(-)۱٥C(  ۱۱۹٫۹٤٥ )۱٤N(-)۱۳C(-)۱۷C(  ۱۲۱٫۷۳٦ )۱۲C(-)۱۳C(-)۱۷C(  ۱۱٦٫۹٤٤ 
)۱۲C(-)۱۳C(-)۱٤N(  ۱۲۱٫۳۱٥ )۱۳C(-)۱۲C(-)٥٥H(  ۱۲۰٫٤۸٥ )۱۱C(-)۱۲C(-)٥٥H(  ۱۱۸٫٥٤۲ 
)۱۱C(-)۱۲C(-)۱۳C(  ۱۲۰٫۹۷۱ )۱۲C(-)۱۱C(-)٥٤H(  ۱۱۸٫۷۷۷ )۱۰C(-)۱۱C(-)٥٤H(  ۱۱۹٫٤۷۹ 
)۱۰C(-)۱۱C(-)۱۲C(  ۱۲۱٫۷٤۱ )۱۸C(-)۱۰C(-)۱۱C(  ۱۱۷٫٦۹٤ )۹C(-)۱۰C(-)۱۱C(  ۱۱۹٫۷۸۰ 

)۹C(-)۱۰C(-)۱۸C(  ۱۲۲٫٤۷۸ )۱۹N(-)۹C(-)٥۳H(  ۱۰۸٫۳۳۳ )۱۰C(-)۹C(-)٥۳H(  ۱۰۷٫٥۳۷ 
)۲P(-)۹C(-)٥۳H(  ۱۰۳٫٤۷۷ )۱۰C(-)۹C(-)۱۹N(  ۱۱٤٫۲۲۸ )۲P(-)۹C(-)۱۹N(  ۱۰۷٫۹٦۷ 
)۲P(-)۹C(-)۱۰C(  ۱۱٤٫٦۰۰ )٥۱H(-)۸C(-)٥۲H(  ۱۰۸٫٦۸۹ )٥۰H(-)۸C(-)٥۲H(  ۱۰۹٫۱۰۸ 
)۷C(-)۸C(-)٥۲H(  ۱۱۰٫۳٥( ٥٥۰H(-)۸C(-)٥۱H(  ۱۰۸٫٦۱٥ )۷C(-)۸C(-)٥۱H(  ۱۱۰٫۳۱۱ 
)۷C(-)۸C(-)٥۰H(  ۱۰۹٫۷۲٤( ٥۸H(-)۷C(-)٤۹H(  ۱۰۷٫۸۰۷ )۸C(-)۷C(-)٤۹H(  ۱۱۰٫۸٥٤ 
)٦O(-)۷C(-)٤۹H(  ۱۱۰٫۳۰٦ )۸C(-)۷C(-)٤۸H(  ۱۱۱٫٦۸۲ )٦O(-)۷C(-)٤۸H(  ۱۰٤٫٦٤۱ 

)٦O(-)۷C(-)۸C(  ۱۱۱٫۳۳۳ )۲P(-)٦O(-)۷C(  ۱۱۸٫۳۸۲ )٤٦H(-)٥C(-)٤۷H(  ۱۰۸٫٥۸٥ 
)٤٥H(-)٥C(-)٤۷H(  ۱۰۸٫۷۸۲ )٤C(-)٥C(-)٤۷H(  ۱۰۹٫۸۲٤٥( ٥H(-)٥C(-)٤٦H(  ۱۰۸٫۹٦٤ 

)٤C(-)٥C(-)٤٦H(  ۱۱۰٫٥٥۸ )٤C(-)٥C(-)٤٥H(  ۱۱۰٫۰۸٤( ٦۳H(-)٤C(-)٤٤H(  ۱۰۸٫٤۳۸ 
)٥C(-)٤C(-)٤٤H(  ۱۱۰٫٥۷٦ )۳O(-)٤C(-)٤٤H(  ۱۰۹٫۸۸٥( ٦C(-)٤C(-)٤۳H(  ۱۱۲٫٥۱٥ 
)۳O(-)٤C(-)٤۳H(  ۱۰۸٫۰۲٥ )۳O(-)٤C(-)٥C(  ۱۰۷٫۳٥۳ )۲P(-)۳O(-)٤C(  ۱۱۷٫۹۸۸ 

)٦O(-)۲P(-)۹C(  ۱۰٤٫۹۱۰ )۳O(-)۲P(-)۹C(  ۱۰۸٫۳۲۱ )۱O(-)۲P(-)۹C(  ۱۰۹٫۹۹۰ 
)۳O(-)۲P(-)٦O(  ۹۷٫۹٦۳ )۱O(-)۲P(-)٦O(  ۱۱۷٫۳۹۱ )۱O(-)۲P(-)۳O(  ۱۱۷٫۰۳۳ 
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Table S13: Selected bond length (Å) of 4a 

Bond Length(Å) Bond Length(Å) Bond Length(Å) 
)۷۲H(-)٤٥C(  ۱٫۰۸٤ )۷۱H(-)٤٤C(  ۱٫۰۸٤٥( ٦C(-)٤٤C(  ۱٫۳۹۳ 
)۷۰H(-)٤۳C(  ۱٫۰۸٤٤( ٦C(-)٤۳C(  ۱٫۳۹۷ )٦۹H(-)٤۲C(  ۱٫۰۸٦ 
)٤۳C(-)٤۲C(  ۱٫۳۹٦( ٥۸H(-)٤۱C(  ۱٫۰۸۷ )٤۲C(-)٤۱C(  ۱٫۳۹٥ 
)٤۱C(-)٤۰C(  ۱٫٤۰۰ )٤٥C(-)٤۰C(  ۱٫۳۹٤( ٥۰C(-)۳۹N(  ۱٫٤۲۲ 
)۳۹N(-)۳۸N(  ۱٫۳٦۱ )٦۷H(-)۳۷C(  ۱٫۰۸۳ )٦٦H(-)۳٦C(  ۱٫۰۸۳ 
)۳۷C(-)۳٦C(  ۱٫۳۸۸ )۳٥O(-)۳۳N(  ۱٫۲۳۳ )۳٤O(-)۳۳N(  ۱٫۲۳٤ 
)۳٦C(-)۳۲C(  ۱٫۳۹۳ )۳۳N(-)۳۲C(  ۱٦٥( ٫٤٦٥H(-)۳۱C(  ۱٫۰۸۳ 
)۳۲C(-)۳۱C(  ۱٫۳۹٦٤( ٦H(-)۳۰C(  ۱٫۰۸٤ )۳۱C(-)۳۰C(  ۱٫۳۸۷ 
)۳۰C(-)۲۹C(  ۱٫٤۰۸ )۳۷C(-)۲۹C(  ۱٫٤۰٥ )۳۸N(-)۲۸C(  ۱٫۳۳٥ 
)۲۹C(-)۲۸C(  ۱٫٤٦۷ )٦۳H(-)۲۷C(  ۱٫۰۷۸ )۲۸C(-)۲۷C(  ۱٫٤۲۲ 
)۲۷C(-)۲٦C(  ۱٫۳۸۳ )۳۹N(-)۲٦C(  ۱٫۳۷۲ )٦۲H(-)۲٥N(  ۱٫۰۱۲ 
)۲٦C(-)۲٥N(  ۱٫۳۸٦( ٦۱H(-)۲٤C(  ۱٫۰۸٦( ٦۰H(-)۲۳C(  ۱٫۰۸٦ 
)۲٤C(-)۲۳C(  ۱٫۳۹٥( ٤۹H(-)۲۲C(  ۱٫۰۸۷ )۲۳C(-)۲۲C(  ۱٫۳۹۳ 
)٥۸H(-)۲۱O(  ۰٫۹٦٦ )۲۲C(-)۲۰C(  ۱٫٤۰۱ )۲۱O(-)۲۰C(  ۱٫۳٦٤ 
)٥۷H(-)۱۹C(  ۱٫۰۸٦ )۲۰C(-)۱۹C(  ۱٫۳۹٥ )۱۹C(-)۱۸C(  ۱٫۳۹٦ 
)۲٤C(-)۱۸C(  ۱٫۳۹۸ )٥٦H(-)۱۷C(  ۱٫۰۹٤ )۲٥N(-)۱۷C(  ۱٫٤٤۷ 
)۱۸C(-)۱۷C(  ۱٫٥۱٥٥( ٤H(-)۱٦C(  ۱٫۰۸۳ )٥٤H(-)۱٥C(  ۱٫۰۸٥ 
)۱٦C(-)۱٥C(  ۱٫۳۹٥( ٤۳H(-)۱٤C(  ۱٫۰۸٦ )۱٥C(-)۱٤C(  ۱٫۳۹۷ 
)٥۲H(-)۱۳C(  ۱٫۰۸٦ )۱٤C(-)۱۳C(  ۱٫۳۹٥( ٦۱H(-)۱۲C(  ۱٫۰۸٥ 
)۱۳C(-)۱۲C(  ۱٫۳۹٦ )۱۲C(-)۱۱C(  ۱٫۳۹۳ )۱٦C(-)۱۱C(  ۱٫۳۹٤ 
)۱۱C(-)۱۰O(  ۱٫۳۹٥( ٦۰H(-)۹C(  ۱٫۰۸٤( ٤۹H(-)۸C(  ۱٫۰۸٦ 

)۹C(-)۸C(  ۱٫۳۹٤( ٥۸H(-)۷C(  ۱٫۰۸٦ )۸C(-)۷C(  ۱٫۳۹٦ 
)٤۷H(-)٦C(  ۱٫۰۸٦ )۷C(-)٦C(  ۱٫۳۹٤٦( ٦H(-)٥C(  ۱٫۰۸٤ 

)٦C(-)٥C(  ۱٫۳۹٥( ٤C(-)٤C(  ۱٫۳۹۲ )۹C(-)٤C(  ۱٫۳۹۱ 
)٤C(-)۳O(  ۱٫۳۹۷ )۱۷C(-)۲P(  ۱٫۸۸۸ )۱۰O(-)۲P(  ۱٫٦۳٥ 
)۳O(-)۲P(  ۱٫٦۱٥ )۲P(-)۱O(  ۱٫٤۸٤   
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Table S14: Selected bond angle (°) of 4a 
Angle Degree  (°)  Angle Degree  (°)  Angle Degree  (°)  

)٤٤C(-)٤٥C(-)۷۲H(  ۱۲۱٫٦٦۹ )٤۰C(-)٤٥C(-)۷۲H(  ۱۱۹٫۱۷۷ )٤۰C(-)٤٥C(-)٤٤C(  ۱۱۹٫۱٥٤ 
)٤٥C(-)٤٤C(-)۷۱H(  ۱۱۹٫٦۳۹ )٤۳C(-)٤٤C(-)۷۱H(  ۱۲۰٫۰٥۷ )٤۳C(-)٤٤C(-)٤٥C(  ۱۲۰٫۳۰۱ 
)٤٤C(-)٤۳C(-)۷۰H(  ۱۱۹٫۹٤۹ )٤۲C(-)٤۳C(-)۷۰H(  ۱۲۰٫۰۰٤( ٥۲C(-)٤۳C(-)٤٤C(  ۱۲۰٫۰٤٤ 
)٤۳C(-)٤۲C(-)٦۹H(  ۱۲۰٫۲۳۱ )٤۱C(-)٤۲C(-)٦۹H(  ۱۱۹٤( ٫٤٤٦۱C(-)٤۲C(-)٤۳C(  ۱۲۰٫۳۱۱ 
)٤۲C(-)٤۱C(-)٦۸H(  ۱۲۱٤( ٫٥٦٥۰C(-)٤۱C(-)٦۸H(  ۱۱۹٫٤۱٤( ٤۰C(-)٤۱C(-)٤۲C(  ۱۱۸٫۹۹۷ 
)٤٥C(-)٤۰C(-)٤۱C(  ۱۲۱٫۱٦۲ )۳۹N(-)٤۰C(-)٤۱C(  ۱۱۹٫۰۳۱ )۳۹N(-)٤۰C(-)٤٥C(  ۱۱۹٫۸۰٦ 
)۳۸N(-)۳۹N(-)٤۰C(  ۱۲۰٫۷۸٤ )۲٦C(-)۳۹N(-)٤۰C(  ۱۲٦٫۸٤۹ )۲٦C(-)۳۹N(-)۳۸N(  ۱۱۲٫۲٦٦ 
)۲۸C(-)۳۸N(-)۳۹N(  ۱۰٤٫٦۸۲ )۳٦C(-)۳۷C(-)٦۷H(  ۱۱۹٫۱٤۲ )۲۹C(-)۳۷C(-)٦۷H(  ۱۱۹٫۸٦۲ 
)۲۹C(-)۳۷C(-)۳٦C(  ۱۲۰٫۹۸۰ )۳۷C(-)۳٦C(-)٦٦H(  ۱۲۱٫٦۰۹ )۳۲C(-)۳٦C(-)٦٦H(  ۱۱۹٫٤۲۰ 
)۳۲C(-)۳٦C(-)۳۷C(  ۱۱۸٫۹٦۹ )۳٤O(-)۳۳N(-)۳٥O(  ۱۲٤٫۲۹۷ )۳۲C(-)۳۳N(-)۳٥O(  ۱۱۷٫۸٦۸ 
)۳۲C(-)۳۳N(-)۳٤O(  ۱۱۷٫۸۳٥ )۳۳N(-)۳۲C(-)۳٦C(  ۱۱۹٫۲٤٥ )۳۱C(-)۳۲C(-)۳٦C(  ۱۲۱٫٤۷۱ 
)۳۱C(-)۳۲C(-)۳۳N(  ۱۱۹٫۲۸۳ )۳۲C(-)۳۱C(-)٦٥H(  ۱۱۹٫٤۳۳ )۳۰C(-)۳۱C(-)٦٥H(  ۱۲۱٫٥٦٥ 
)۳۰C(-)۳۱C(-)۳۲C(  ۱۱۹٫۰۰۱ )۳۱C(-)۳۰C(-)٦٤H(  ۱۲۰٫۳۲۳ )۲۹C(-)۳۰C(-)٦٤H(  ۱۱۸٫۷٦۹ 
)۲۹C(-)۳۰C(-)۳۱C(  ۱۲۰٫۹۰۸ )۳۷C(-)۲۹C(-)۳۰C(  ۱۱۸٫٦٦۱ )۲۸C(-)۲۹C(-)۳۰C(  ۱۲۰٫۲٥٥ 
)۲۸C(-)۲۹C(-)۳۷C(  ۱۲۱٫۰۷٦ )۲۹C(-)۲۸C(-)۳۸N(  ۱۱۹٫۷٥۱ )۲۷C(-)۲۸C(-)۳۸N(  ۱۱۱٫۸۱۰ 
)۲۷C(-)۲۸C(-)۲۹C(  ۱۲۸٫٤۳۳ )۲۸C(-)۲۷C(-)٦۳H(  ۱۲۸٫۱۷۱ )۲٦C(-)۲۷C(-)٦۳H(  ۱۲۷٫۲۱۳ 
)۲٦C(-)۲۷C(-)۲۸C(  ۱۰٤٫٦۰٤ )۳۹N(-)۲٦C(-)۲۷C(  ۱۰٦٫٦۱۲ )۲٥N(-)۲٦C(-)۲۷C(  ۱۳۱٫۸۹۰ 
)۲٥N(-)۲٦C(-)۳۹N(  ۱۲۱٫۲٦۹ )۲٦C(-)۲٥N(-)٦۲H(  ۱۱۳٫٥٥۹ )۱۷C(-)۲٥N(-)٦۲H(  ۱۱٤٫۷۳۹ 
)۱۷C(-)۲٥N(-)۲٦C(  ۱۱۹٫۷۳٦ )۲۳C(-)۲٤C(-)٦۱H(  ۱۲۰٫۱٥۲ )۱۸C(-)۲٤C(-)٦۱H(  ۱۱۹٫۹٦٤ 
)۱۸C(-)۲٤C(-)۲۳C(  ۱۱۹٫۸۸٤ )۲٤C(-)۲۳C(-)٦۰H(  ۱۱۹٫۸۷۸ )۲۲C(-)۲۳C(-)٦۰H(  ۱۱۹٫٥۰۱ 
)۲۲C(-)۲۳C(-)۲٤C(  ۱۲۰٫٦۲۱ )۲۳C(-)۲۲C(-)٥۹H(  ۱۲۰٫٥٤٦ )۲۰C(-)۲۲C(-)٥۹H(  ۱۲۰٫۰۰۹ 
)۲۰C(-)۲۲C(-)۲۳C(  ۱۱۹٫٤٤٥ )۲۰C(-)۲۱O(-)٥۸H(  ۱۰۹٫٥۱۱ )۲۱O(-)۲۰C(-)۲۲C(  ۱۲۲٫۸٥۳ 
)۱۹C(-)۲۰C(-)۲۲C(  ۱۲۰٫۱۲۹ )۱۹C(-)۲۰C(-)۲۱O(  ۱۱۷٫۰۱٦ )۲۰C(-)۱۹C(-)٥۷H(  ۱۱۷٫۷۱٤ 
)۱۸C(-)۱۹C(-)٥۷H(  ۱۲۲٫۰۸٥ )۱۸C(-)۱۹C(-)۲۰C(  ۱۲۰٫۱۷٤ )۲٤C(-)۱۸C(-)۱۹C(  ۱۱۹٫۷٤٥ 
)۱۷C(-)۱۸C(-)۱۹C(  ۱۲۰٫٥۷٥ )۱۷C(-)۱۸C(-)۲٤C(  ۱۱۹٫٦۱۷ )۲٥N(-)۱۷C(-)٥٦H(  ۱۰۷٫۷۷۱ 
)۱۸C(-)۱۷C(-)٥٦H(  ۱۰۸٫٥۹۱ )۲P(-)۱۷C(-)٥٦H(  ۱۰۳٫٥٥۳ )۱۸C(-)۱۷C(-)۲٥N(  ۱۱۲٫٦٤٦ 

)۲P(-)۱۷C(-)۲٥N(  ۱۱۲٫٥۸۸ )۲P(-)۱۷C(-)۱۸C(  ۱۱۱٫۱٥۷ )۱٥C(-)۱٦C(-)٥٥H(  ۱۲۱٫۸۱۰ 
)۱۱C(-)۱٦C(-)٥٥H(  ۱۱۹٫٥۸۸ )۱۱C(-)۱٦C(-)۱٥C(  ۱۱۸٫٥۹۰ )۱٦C(-)۱٥C(-)٥٤H(  ۱۱۹٫۳۸٥ 
)۱٤C(-)۱٥C(-)٥٤H(  ۱۲۰٫۰۰٥ )۱٤C(-)۱٥C(-)۱٦C(  ۱۲۰٫٦۰۷ )۱٥C(-)۱٤C(-)٥۳H(  ۱۱۹٫۹۹۰ 
)۱۳C(-)۱٤C(-)٥۳H(  ۱۲۰٫۰۸۰ )۱۳C(-)۱٤C(-)۱٥C(  ۱۱۹٫۹۳۰ )۱٤C(-)۱۳C(-)٥۲H(  ۱۲۰٫۲۳۲ 
)۱۲C(-)۱۳C(-)٥۲H(  ۱۱۹٫٦۲۲ )۱۲C(-)۱۳C(-)۱٤C(  ۱۲۰٫۱٤٦ )۱۳C(-)۱۲C(-)٥۱H(  ۱۲۱٫۸۳٦ 
)۱۱C(-)۱۲C(-)٥۱H(  ۱۱۹٫۱۳٦ )۱۱C(-)۱۲C(-)۱۳C(  ۱۱۹٫۰۱۹ )۱٦C(-)۱۱C(-)۱۲C(  ۱۲۱٫۷۰٦ 
)۱۰O(-)۱۱C(-)۱۲C(  ۱۱۷٫۲٤۷ )۱۰O(-)۱۱C(-)۱٦C(  ۱۲۱٫۰۲۹ )۲P(-)۱۰O(-)۱۱C(  ۱۲۰٫۹۸٦ 

)۸C(-)۹C(-)٥۰H(  ۱۲۲٫۰۱۱ )٤C(-)۹C(-)٥۰H(  ۱۱۹٫۲٦۹ )٤C(-)۹C(-)۸C(  ۱۱۸٫۷۱۹ 
)۹C(-)۸C(-)٤۹H(  ۱۱۹٫٤۷۱ )۷C(-)۸C(-)٤۹H(  ۱۲۰٫۱٤۲ )۷C(-)۸C(-)۹C(  ۱۲۰٫۳۸٥ 
)۸C(-)۷C(-)٤۸H(  ۱۲۰٫۱۱۱ )٦C(-)۷C(-)٤۸H(  ۱۲۰٫۰۰۹ )٦C(-)۷C(-)۸C(  ۱۱۹٫۸۸۰ 
)۷C(-)٦C(-)٤۷H(  ۱۲۰٫۱٦۷ )٥C(-)٦C(-)٤۷H(  ۱۱۹٫٤۲۰ )٥C(-)٦C(-)۷C(  ۱۲۰٫٤۱۳ 
)٦C(-)٥C(-)٤٦H(  ۱۲۱٫٤٥۸ )٤C(-)٥C(-)٤٦H(  ۱۱۹٫۸٤( ٥٤C(-)٥C(-)٦C(  ۱۱۸٫٦۸٦ 

)۹C(-)٤C(-)٥C(  ۱۲۱٫۹۱۳ )۳O(-)٤C(-)٥C(  ۱۲۰٫۸۱۹ )۳O(-)٤C(-)۹C(  ۱۱۷٫۲۳۳ 
)۲P(-)۳O(-)٤C(  ۱۲۷٫٦۷٦ )۱۰O(-)۲P(-)۱۷C(  ۱۰۳٫۷۷۰ )۳O(-)۲P(-)۱۷C(  ۱۰٦٫۳۱٦ 
)۱O(-)۲P(-)۱۷C(  ۱۱۳٫۸۱۸ )۳O(-)۲P(-)۱۰O(  ۱۰۰٫۰۸٥ )۱O(-)۲P(-)۱۰O(  ۱۱٦٫۸۷۷ 
)۱O(-)۲P(-)۳O(  ۱۱٤٫٤۰۷     

 
 
 
 



۷٦ 
 

Table S15: Selected bond length (Å) of 4b 

Bond Length(Å) Bond Length(Å) Bond Length(Å) 
)۷۳H(-)٤۷C(  ۱٫۰۸٤ )۷۲H(-)٤٦C(  ۱٫۰۸٤( ٦۷C(-)٤٦C(  ۱٫۳۹۳ 
)۷۱H(-)٤٥C(  ۱٫۰۸٤٦( ٦C(-)٤٥C(  ۱٫۳۹۷ )۷۰H(-)٤٤C(  ۱٫۰۸٦ 
)٤٥C(-)٤٤C(  ۱٫۳۹٦( ٦۹H(-)٤۳C(  ۱٫۰۸۳ )٤٤C(-)٤۳C(  ۱٫۳۹٤ 
)٤۳C(-)٤۲C(  ۱٫۳۹۸ )٤۷C(-)٤۲C(  ۱٫۳۹۸ )٤۲C(-)٤۱N(  ۱٫٤۲۲ 
)٤۱N(-)٤۰N(  ۱٫۳٥۷ )٦۸H(-)۳۹C(  ۱٫۰۸٦( ٤۷H(-)۳۸C(  ۱٫۰۸۳ 
)۳۹C(-)۳۸C(  ۱٫۳۸۹ )۳۷O(-)۳٥N(  ۱٫۲۳۳ )۳٦O(-)۳٥N(  ۱٫۲۳۲ 
)۳۸C(-)۳٤C(  ۱٫۳۹۳ )۳٥N(-)۳٤C(  ۱٫٤٦۷ )٦٦H(-)۳۳C(  ۱٫۰۸۳ 
)۳٤C(-)۳۳C(  ۱٫۳۹٦٥( ٥H(-)۳۲C(  ۱٫۰۸٤ )۳۳C(-)۳۲C(  ۱٫۳۸۷ 
)۳۲C(-)۳۱C(  ۱٫٤۰۸ )۳۹C(-)۳۱C(  ۱٫٤۰٤( ٦۰N(-)۳۰C(  ۱٫۳۳۷ 
)۳۱C(-)۳۰C(  ۱٫٤٦۷ )٦٤H(-)۲۹C(  ۱٫۰۷۸ )۳۰C(-)۲۹C(  ۱٫٤۲۰ 
)۲۹C(-)۲۸C(  ۱٫۳۷٤( ٦۱N(-)۲۸C(  ۱٫۳۷۸ )٦۳H(-)۲۷N(  ۱٫۰۱٦ 
)۲۸C(-)۲۷N(  ۱٫٤۰۳ )٦۲H(-)۲٦C(  ۱٫۰۸٦( ٥۱H(-)۲٥C(  ۱٫۰۸۳ 
)۲٦C(-)۲٥C(  ۱٫۳۹۱ )۲٤O(-)۲۲N(  ۱٫۲۳۱ )۲۳O(-)۲۲N(  ۱٫۲۳۱ 
)۲٥C(-)۲۱C(  ۱٫۳۹۳ )۲۲N(-)۲۱C(  ۱٫٤۷۳ )٦۰H(-)۲۰C(  ۱٫۰۸۳ 
)۲۱C(-)۲۰C(  ۱٫۳۹۳ )٥۹H(-)۱۹C(  ۱٫۰۸٦ )۲۰C(-)۱۹C(  ۱٫۳۹۰ 
)۱۹C(-)۱۸C(  ۱٫٤۰۰ )۲٦C(-)۱۸C(  ۱٫۳۹۹ )٥۸H(-)۱۷C(  ۱٫۰۹۲ 
)۲۷N(-)۱۷C(  ۱٫٤۷٤ )۱۸C(-)۱۷C(  ۱٫٥۱۰ )٥۷H(-)۱٦C(  ۱٫۰۸۳ 
)٥٦H(-)۱٥C(  ۱٫۰۸٥ )۱٦C(-)۱٥C(  ۱٫۳۹٥٥( ٥H(-)۱٤C(  ۱٫۰۸٥ 
)۱٥C(-)۱٤C(  ۱٫۳۹٥٤( ٦H(-)۱۳C(  ۱٫۰۸٦ )۱٤C(-)۱۳C(  ۱٫۳۹٥ 
)٥۳H(-)۱۲C(  ۱٫۰۸٥ )۱۳C(-)۱۲C(  ۱٫۳۹٥ )۱۲C(-)۱۱C(  ۱٫۳۹۲ 
)۱٦C(-)۱۱C(  ۱٫۳۹۳ )۱۱C(-)۱۰O(  ۱٫٤۰۲ )٥۲H(-)۹C(  ۱٫۰۸٥ 
)٥۱H(-)۸C(  ۱٫۰۸٦ )۹C(-)۸C(  ۱٫۳۹٥( ٥۰H(-)۷C(  ۱٫۰۸٦ 

)۸C(-)۷C(  ۱٫۳۹٤( ٦۹H(-)٦C(  ۱٫۰۸٦ )۷C(-)٦C(  ۱٫۳۹٦ 
)٤۸H(-)٥C(  ۱٫۰۸٦( ٥C(-)٥C(  ۱٫۳۹٥( ٥C(-)٤C(  ۱٫۳۹۱ 

)۹C(-)٤C(  ۱٫۳۹۰ )٤C(-)۳O(  ۱٫٤۰۲ )۱۷C(-)۲P(  ۱٫۸۷٤ 
)۱۰O(-)۲P(  ۱٫٦۲۸ )۳O(-)۲P(  ۱٫٦۱۲ )۲P(-)۱O(  ۱٫٤۸٥ 

 
  



۷۷ 
 

Table S16: Selected bond angle (°) of 4b 

Angle Degree  (°)  Angle Degree  (°)  Angle Degree  (°)  
)٤٦C(-)٤۷C(-)۷۳H(  ۱۲۱٫۷۳٤( ٤۲C(-)٤۷C(-)۷۳H(  ۱۱۸٫۸٥۲ )٤۲C(-)٤۷C(-)٤٦C(  ۱۱۹٫٤۱٤ 
)٤۷C(-)٤٦C(-)۷۲H(  ۱۱۹٫٤٥۳ )٤٥C(-)٤٦C(-)۷۲H(  ۱۲۰٫۱۰٤٥( ٤C(-)٤٦C(-)٤۷C(  ۱۲۰٫٤٤۱ 
)٤٦C(-)٤٥C(-)۷۱H(  ۱۲۰٫۲۱۱ )٤٤C(-)٤٥C(-)۷۱H(  ۱۲۰٫۱۷٤٤( ٤C(-)٤٥C(-)٤٦C(  ۱۱۹٫٦۱٥ 
)٤٥C(-)٤٤C(-)۷۰H(  ۱۲۰٫۱٦۸ )٤۳C(-)٤٤C(-)۷۰H(  ۱۱۹٫۲٤( ٥٥۳C(-)٤٤C(-)٤٥C(  ۱۲۰٫٥۷٦ 
)٤٤C(-)٤۳C(-)٦۹H(  ۱۲۰٫۹۲٤( ٥۲C(-)٤۳C(-)٦۹H(  ۱۱۹٫۷۷۰ )٤۲C(-)٤۳C(-)٤٤C(  ۱۱۹٫۲۹۰ 
)٤۷C(-)٤۲C(-)٤۳C(  ۱۲۰٤( ٫٦٥٦۱N(-)٤۲C(-)٤۳C(  ۱۲۰٫٥۷۹ )٤۱N(-)٤۲C(-)٤۷C(  ۱۱۸٫۷٥۲ 
)٤۰N(-)٤۱N(-)٤۲C(  ۱۱۹٫۹۹٤ )۲۸C(-)٤۱N(-)٤۲C(  ۱۲۸٫۱۰۹ )۲۸C(-)٤۱N(-)٤۰N(  ۱۱۱٫٥٥٦ 
)۳۰C(-)٤۰N(-)٤۱N(  ۱۰٥٫۳۹٦ )۳۸C(-)۳۹C(-)٦۸H(  ۱۱۹٫۰۳٦ )۳۱C(-)۳۹C(-)٦۸H(  ۱۱۹٫۹۰٤ 
)۳۱C(-)۳۹C(-)۳۸C(  ۱۲۱٫۰٥۹ )۳۹C(-)۳۸C(-)٦۷H(  ۱۲۱٫٦۷٦ )۳٤C(-)۳۸C(-)٦۷H(  ۱۱۹٫٤۷٦ 
)۳٤C(-)۳۸C(-)۳۹C(  ۱۱۸٫۸٤۸ )۳٦O(-)۳٥N(-)۳۷O(  ۱۲٤٫٤٥٤ )۳٤C(-)۳٥N(-)۳۷O(  ۱۱۷٫۷۱۸ 
)۳٤C(-)۳٥N(-)۳٦O(  ۱۱۷٫۸۲۸ )۳٥N(-)۳٤C(-)۳۸C(  ۱۱۹٫۱۲۸ )۳۳C(-)۳٤C(-)۳۸C(  ۱۲۱٫٥۷۸ 
)۳۳C(-)۳٤C(-)۳٥N(  ۱۱۹٫۲۹۳ )۳٤C(-)۳۳C(-)٦٦H(  ۱۱۹٫٤۳۳ )۳۲C(-)۳۳C(-)٦٦H(  ۱۲۱٫٦۰۰ 
)۳۲C(-)۳۳C(-)۳٤C(  ۱۱۸٫۹٦٦ )۳۳C(-)۳۲C(-)٦٥H(  ۱۲۰٫۲۸۷ )۳۱C(-)۳۲C(-)٦٥H(  ۱۱۸٫۷۷۸ 
)۳۱C(-)۳۲C(-)۳۳C(  ۱۲۰٫۹۳۱ )۳۹C(-)۳۱C(-)۳۲C(  ۱۱۸٫٦۱۳ )۳۰C(-)۳۱C(-)۳۲C(  ۱۲۰٫٤٤۷ 
)۳۰C(-)۳۱C(-)۳۹C(  ۱۲۰٫۹۰٦ )۳۱C(-)۳۰C(-)٤۰N(  ۱۲۰٫٥۰۸ )۲۹C(-)۳۰C(-)٤۰N(  ۱۱۱٫۲۲۳ 
)۲۹C(-)۳۰C(-)۳۱C(  ۱۲۸٫۱۷۷ )۳۰C(-)۲۹C(-)٦٤H(  ۱۲۹٫٤۱۸ )۲۸C(-)۲۹C(-)٦٤H(  ۱۲٥٫۳۲۳ 
)۲۸C(-)۲۹C(-)۳۰C(  ۱۰٤٫۹۹۷ )٤۱N(-)۲۸C(-)۲۹C(  ۱۰٦٫۷۹۹ )۲۷N(-)۲۸C(-)۲۹C(  ۱۳۰٫۹۰۷ 
)۲۷N(-)۲۸C(-)٤۱N(  ۱۲۲٫۲٦۷ )۲۸C(-)۲۷N(-)٦۳H(  ۱۰۸٫۱۱٥ )۱۷C(-)۲۷N(-)٦۳H(  ۱۱۰٫۰۰٦ 
)۱۷C(-)۲۷N(-)۲۸C(  ۱۱٤٫٤۹۱ )۲٥C(-)۲٦C(-)٦۲H(  ۱۱۹٫٤۲۱ )۱۸C(-)۲٦C(-)٦۲H(  ۱۲۰٫۰۲۲ 
)۱۸C(-)۲٦C(-)۲٥C(  ۱۲۰٫٥٥٦ )۲٦C(-)۲٥C(-)٦۱H(  ۱۲۱٫۷٤۱ )۲۱C(-)۲٥C(-)٦۱H(  ۱۱۹٫٤۷٦ 
)۲۱C(-)۲٥C(-)۲٦C(  ۱۱۸٫۷۸۱ )۲۳O(-)۲۲N(-)۲٤O(  ۱۲٤٫۷٥٤ )۲۱C(-)۲۲N(-)۲٤O(  ۱۱۷٫٦٥۳ 
)۲۱C(-)۲۲N(-)۲۳O(  ۱۱۷٫٥۹۳ )۲۲N(-)۲۱C(-)۲٥C(  ۱۱۹٫۱۳٥ )۲۰C(-)۲۱C(-)۲٥C(  ۱۲۱٫۹۲۰ 
)۲۰C(-)۲۱C(-)۲۲N(  ۱۱۸٫۹٤٤ )۲۱C(-)۲۰C(-)٦۰H(  ۱۱۹٫٦۲٦ )۱۹C(-)۲۰C(-)٦۰H(  ۱۲۱٫۸٦٦ 
)۱۹C(-)۲۰C(-)۲۱C(  ۱۱۸٫٥۰۸ )۲۰C(-)۱۹C(-)٥۹H(  ۱۱۹٫٥۰۱ )۱۸C(-)۱۹C(-)٥۹H(  ۱۱۹٫٦۷۰ 
)۱۸C(-)۱۹C(-)۲۰C(  ۱۲۰٫۸۲۸ )۲٦C(-)۱۸C(-)۱۹C(  ۱۱۹٫۳۹٦ )۱۷C(-)۱۸C(-)۱۹C(  ۱۱۹٫۰۹۸ 
)۱۷C(-)۱۸C(-)۲٦C(  ۱۲۱٫٤٥۷ )۲۷N(-)۱۷C(-)٥۸H(  ۱۰۷٫۹٦۹ )۱۸C(-)۱۷C(-)٥۸H(  ۱۰۸٫۱۳٦ 

)۲P(-)۱۷C(-)٥۸H(  ۱۰٤٫۳۲٦ )۱۸C(-)۱۷C(-)۲۷N(  ۱۱٤٫۱۷۸ )۲P(-)۱۷C(-)۲۷N(  ۱۰۹٫۲۱۲ 
)۲P(-)۱۷C(-)۱۸C(  ۱۱۲٫٤٥۳ )۱٥C(-)۱٦C(-)٥۷H(  ۱۲۱٫۹٤٥ )۱۱C(-)۱٦C(-)٥۷H(  ۱۱۹٫٤٦۰ 
)۱۱C(-)۱٦C(-)۱٥C(  ۱۱۸٫٥۸۱ )۱٦C(-)۱٥C(-)٥٦H(  ۱۱۹٫٥٥۱ )۱٤C(-)۱٥C(-)٥٦H(  ۱۱۹٫۹۲۱ 
)۱٤C(-)۱٥C(-)۱٦C(  ۱۲۰٫٥۲۲ )۱٥C(-)۱٤C(-)٥٥H(  ۱۱۹٫۸۹٥ )۱۳C(-)۱٤C(-)٥٥H(  ۱۲۰٫۱٥۱ 
)۱۳C(-)۱٤C(-)۱٥C(  ۱۱۹٫۹٤٦ )۱٤C(-)۱۳C(-)٥٤H(  ۱۲۰٫۱۸۷ )۱۲C(-)۱۳C(-)٥٤H(  ۱۱۹٫٥۷۲ 
)۱۲C(-)۱۳C(-)۱٤C(  ۱۲۰٫۲٤۱ )۱۳C(-)۱۲C(-)٥۳H(  ۱۲۱٫٦۷۰ )۱۱C(-)۱۲C(-)٥۳H(  ۱۱۹٫٤٦۳ 
)۱۱C(-)۱۲C(-)۱۳C(  ۱۱۸٫۸٦٦ )۱٦C(-)۱۱C(-)۱۲C(  ۱۲۱٫۸٤٤ )۱۰O(-)۱۱C(-)۱۲C(  ۱۱۷٫٤۷۹ 
)۱۰O(-)۱۱C(-)۱٦C(  ۱۲۰٫٦٥۹ )۲P(-)۱۰O(-)۱۱C(  ۱۲۰٫۸۳۸ )۸C(-)۹C(-)٥۲H(  ۱۲۲٫۱۰٤ 

)٤C(-)۹C(-)٥۲H(  ۱۱۹٫۱٤( ٦٦C(-)۹C(-)۸C(  ۱۱۸٫۷۲۹ )۹C(-)۸C(-)٥۱H(  ۱۱۹٫٥۷۸ 
)۷C(-)۸C(-)٥۱H(  ۱۲۰٫۱٦۸ )۷C(-)۸C(-)۹C(  ۱۲۰٫۲٥۳ )۸C(-)۷C(-)٥۰H(  ۱۲۰٫۰۲۹ 
)٦C(-)۷C(-)٥۰H(  ۱۲۰٫۰۰۲ )٦C(-)۷C(-)۸C(  ۱۱۹٫۹٦۹ )۷C(-)٦C(-)٤۹H(  ۱۲۰٫۱۲۳ 
)٥C(-)٦C(-)٤۹H(  ۱۱۹٫٤٥۹ )٥C(-)٦C(-)۷C(  ۱۲۰٫٤۱۸ )٦C(-)٥C(-)٤۸H(  ۱۲۱٫٦۲۷ 
)٤C(-)٥C(-)٤۸H(  ۱۱۹٫۸٤( ٥٤C(-)٥C(-)٦C(  ۱۱۸٫٥۱۸ )۹C(-)٤C(-)٥C(  ۱۲۲٫۱۰٥ 

)۳O(-)٤C(-)٥C(  ۱۲۰٫۷۹۳ )۳O(-)٤C(-)۹C(  ۱۱۷٫۰۸۲ )۲P(-)۳O(-)٤C(  ۱۲٤٫۹۳۷ 
)۱۰O(-)۲P(-)۱۷C(  ۱۰٥٫۲۱٥ )۳O(-)۲P(-)۱۷C(  ۱۰٤٫۸۲۰ )۱O(-)۲P(-)۱۷C(  ۱۱۱٫۸٦۲ 
)۳O(-)۲P(-)۱۰O(  ۹۹٫۹۳۰ )۱O(-)۲P(-)۱۰O(  ۱۱٦٫۹۰۰ )۱O(-)۲P(-)۳O(  ۱۱٦٫٥۷۷ 
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Table S17: Selected bond length (Å) of 4c 

Bond Length(Å) Bond Length(Å) Bond Length(Å) 
)٤۸O(-)٤٦N(  ۱٫۲۲٤( ٥۷O(-)٤٦N(  ۱٫۲۲۸ )٤٦N(-)٤٥C(  ۱٫٤۷٦ 
)۷٤H(-)٤٤C(  ۱٫۰۸۲ )٤٥C(-)٤٤C(  ۱٫۳۸۷ )٤۳O(-)٤۱N(  ۱٫۲۳۰ 
)٤۲O(-)٤۱N(  ۱٫۲۳۱ )٤٤C(-)٤۰C(  ۱٫۳۸۹ )٤۱N(-)٤۰C(  ۱٫٤٦۸ 
)۷۳H(-)۳۹C(  ۱٫۰۸۳ )٤۰C(-)۳۹C(  ۱٫۳۹۳ )۷۲H(-)۳۸C(  ۱٫۰۸۳ 
)۳۹C(-)۳۸C(  ۱٫۳۸۷ )۳۸C(-)۳۷C(  ۱٫٤۰٤٥( ٦C(-)۳۷C(  ۱٫٤۱۰ 
)۳۷C(-)۳٦N(  ۱٫۳۹٥ )۳٦N(-)۳٥N(  ۱٫۳۷۸ )۷۱H(-)۳٤C(  ۱٫۰۸٥ 
)۷۰H(-)۳۳C(  ۱٫۰۸٦ )۳٤C(-)۳۳C(  ۱٫۳۹۱ )٦۹H(-)۳۲C(  ۱٫۰۸٦ 
)۳۳C(-)۳۲C(  ۱٫۳۹۷ )٦۸H(-)۳۱C(  ۱٫۰۸٦ )۳۲C(-)۳۱C(  ۱٫۳۹٥ 
)٦۷H(-)۳۰C(  ۱٫۰۸٥ )۳۱C(-)۳۰C(  ۱٫۳۹۳ )۳۰C(-)۲۹C(  ۱٫٤۰۲ 
)۳٤C(-)۲۹C(  ۱٫٤۰۳ )۳٥N(-)۲۸C(  ۱٫۳۲٥ )۲۹C(-)۲۸C(  ۱٫٤٦۸ 
)٦٦H(-)۲۷C(  ۱٫۰۷۷ )۲۸C(-)۲۷C(  ۱٫٤۲٦ )۲۷C(-)۲٦C(  ۱٫۳۷٥ 
)۳٦N(-)۲٦C(  ۱٫۳۸۸ )٦٥H(-)۲٥N(  ۱٫۰۱۱ )۲٦C(-)۲٥N(  ۱٫۳۸۱ 
)٦٤H(-)۲٤C(  ۱٫۰۸٦( ٥۳H(-)۲۳C(  ۱٫۰۸٦ )۲٤C(-)۲۳C(  ۱٫۳۹۱ 
)٦۲H(-)۲۲C(  ۱٫۰۸۷ )۲۳C(-)۲۲C(  ۱٫۳۹٦( ٦۱H(-)۲۱O(  ۰٫۹٦٦ 
)۲۲C(-)۲۰C(  ۱٫۳۹۸ )۲۱O(-)۲۰C(  ۱٫۳٦( ٦٤۰H(-)۱۹C(  ۱٫۰۸٥ 
)۲۰C(-)۱۹C(  ۱٫۳۹۹ )۱۹C(-)۱۸C(  ۱٫۳۹٥ )۲٤C(-)۱۸C(  ۱٫٤۰۱ 
)٥۹H(-)۱۷C(  ۱٫۰۹۲ )۲٥N(-)۱۷C(  ۱٫٤٥۱ )۱۸C(-)۱۷C(  ۱٫٥۱۷ 
)٥۸H(-)۱٦C(  ۱٫۰۸٥( ٥۷H(-)۱٥C(  ۱٫۰۸٦ )۱٦C(-)۱٥C(  ۱٫۳۹٥ 
)٥٦H(-)۱٤C(  ۱٫۰۸٦ )۱٥C(-)۱٤C(  ۱٫۳۹٥٥( ٦H(-)۱۳C(  ۱٫۰۸٦ 
)۱٤C(-)۱۳C(  ۱٫۳۹٥٤( ٦H(-)۱۲C(  ۱٫۰۸٤ )۱۳C(-)۱۲C(  ۱٫۳۹٥ 
)۱۲C(-)۱۱C(  ۱٫۳۹۰ )۱٦C(-)۱۱C(  ۱٫۳۹۱ )۱۱C(-)۱۰O(  ۱٫۳۹۹ 
)٥۳H(-)۹C(  ۱٫۰۸۲ )٥۲H(-)۸C(  ۱٫۰۸٥ )۹C(-)۸C(  ۱٫۳۹۲ 
)٥۱H(-)۷C(  ۱٫۰۸٥ )۸C(-)۷C(  ۱٫۳۹٥( ٦۰H(-)٦C(  ۱٫۰۸٦ 

)۷C(-)٦C(  ۱٫۳۹٤( ٥۹H(-)٥C(  ۱٫۰۸۳ )٦C(-)٥C(  ۱٫۳۹۷ 
)٥C(-)٤C(  ۱٫۳۹۳ )۹C(-)٤C(  ۱٫۳۸۹ )٤C(-)۳O(  ۱٫٤۰۲ 
)۱۷C(-)۲P(  ۱٫۸۷۹ )۱۰O(-)۲P(  ۱٫٦۲۱ )۳O(-)۲P(  ۱٫٦۲۳ 
)۲P(-)۱O(  ۱٫٤۸۳     

 
  



۷۹ 
 

Table S18: Selected bond angle (°) of 4c 

Angle Degree  (°)  Angle Degree  (°)  Angle Degree  (°)  
)٤۷O(-)٤٦N(-)٤۸O(  ۱۲٥٫۹۱۰ )٤٥C(-)٤٦N(-)٤۸O(  ۱۱٦٫۹۱۷ )٤٥C(-)٤٦N(-)٤۷O(  ۱۱۷٫۰۳۹ 
)٤٤C(-)٤٥C(-)٤٦N(  ۱۱٥٫۷۰۷ )۳۷C(-)٤٥C(-)٤٦N(  ۱۲۲٫٥۸۳ )۳۷C(-)٤٥C(-)٤٤C(  ۱۲۱٫٦۲۲ 
)٤٥C(-)٤٤C(-)۷٤H(  ۱۲۰٫٥۳٤( ٤۰C(-)٤٤C(-)۷٤H(  ۱۲۰٫۸۱٤( ٤۰C(-)٤٤C(-)٤٥C(  ۱۱۸٫٦٤۱ 
)٤۲O(-)٤۱N(-)٤۳O(  ۱۲٥٫۰۳٤( ٦۰C(-)٤۱N(-)٤۳O(  ۱۱۷٫٦۲۸ )٤۰C(-)٤۱N(-)٤۲O(  ۱۱۷٫۳۳٦ 
)٤۱N(-)٤۰C(-)٤٤C(  ۱۱۹٫۱۲٤ )۳۹C(-)٤۰C(-)٤٤C(  ۱۲۱٫٥۱۹ )۳۹C(-)٤۰C(-)٤۱N(  ۱۱۹٫۳٥٦ 
)٤۰C(-)۳۹C(-)۷۳H(  ۱۱۹٫٤۹۷ )۳۸C(-)۳۹C(-)۷۳H(  ۱۲۱٫۲٥۰ )۳۸C(-)۳۹C(-)٤۰C(  ۱۱۹٫۲۱۹ 
)۳۹C(-)۳۸C(-)۷۲H(  ۱۱۹٫۹۸۹ )۳۷C(-)۳۸C(-)۷۲H(  ۱۱۸٫۹۱۱ )۳۷C(-)۳۸C(-)۳۹C(  ۱۲۱٫۰٥۲ 
)٤٥C(-)۳۷C(-)۳۸C(  ۱۱۷٫۹۰٥ )۳٦N(-)۳۷C(-)۳۸C(  ۱۲۰٫۳۳۸ )۳٦N(-)۳۷C(-)٤٥C(  ۱۲۱٫٦۰۱ 
)۳٥N(-)۳٦N(-)۳۷C(  ۱۱۸٫۷۲۱ )۲٦C(-)۳٦N(-)۳۷C(  ۱۲۹٫٦۱۳ )۲٦C(-)۳٦N(-)۳٥N(  ۱۱۱٫٥۸٦ 
)۲۸C(-)۳٥N(-)۳٦N(  ۱۰٤٫۹۱۳ )۳۳C(-)۳٤C(-)۷۱H(  ۱۲۰٫٦٥۲ )۲۹C(-)۳٤C(-)۷۱H(  ۱۱۹٫۰۰۲ 
)۲۹C(-)۳٤C(-)۳۳C(  ۱۲۰٫۳٤٦ )۳٤C(-)۳۳C(-)۷۰H(  ۱۱۹٫٦٤۰ )۳۲C(-)۳۳C(-)۷۰H(  ۱۲۰٫۰۸٤ 
)۳۲C(-)۳۳C(-)۳٤C(  ۱۲۰٫۲۷۷ )۳۳C(-)۳۲C(-)٦۹H(  ۱۲۰٫۱٤۸ )۳۱C(-)۳۲C(-)٦۹H(  ۱۲۰٫۱٥۱ 
)۳۱C(-)۳۲C(-)۳۳C(  ۱۱۹٫۷۰۱ )۳۲C(-)۳۱C(-)٦۸H(  ۱۲۰٫۱۷۰ )۳۰C(-)۳۱C(-)٦۸H(  ۱۱۹٫٦٥۲ 
)۳۰C(-)۳۱C(-)۳۲C(  ۱۲۰٫۱۷۷ )۳۱C(-)۳۰C(-)٦۷H(  ۱۱۹٫٥۳۹ )۲۹C(-)۳۰C(-)٦۷H(  ۱۱۹٫۹۸۱ 
)۲۹C(-)۳۰C(-)۳۱C(  ۱۲۰٫٤٤۰ )۳٤C(-)۲۹C(-)۳۰C(  ۱۱۹٫۰٥۷ )۲۸C(-)۲۹C(-)۳۰C(  ۱۲۰٫٥٥۳ 
)۲۸C(-)۲۹C(-)۳٤C(  ۱۲۰٫۳۸۳ )۲۹C(-)۲۸C(-)۳٥N(  ۱۲۰٫۸٥٥ )۲۷C(-)۲۸C(-)۳٥N(  ۱۱۱٫۸۰۰ 
)۲۷C(-)۲۸C(-)۲۹C(  ۱۲۷٫۳٤۰ )۲۸C(-)۲۷C(-)٦٦H(  ۱۲۷٫۲۸٤ )۲٦C(-)۲۷C(-)٦٦H(  ۱۲۷٫۰۹۸ 
)۲٦C(-)۲۷C(-)۲۸C(  ۱۰٥٫٥۰٤ )۳٦N(-)۲٦C(-)۲۷C(  ۱۰٦٫۱۹۳ )۲٥N(-)۲٦C(-)۲۷C(  ۱۳۱٫۰۷۰ 
)۲٥N(-)۲٦C(-)۳٦N(  ۱۲۲٫۷۳۷ )۲٦C(-)۲٥N(-)٦٥H(  ۱۱٥٫۷٤۷ )۱۷C(-)۲٥N(-)٦٥H(  ۱۱٥٫۷۳۳ 
)۱۷C(-)۲٥N(-)۲٦C(  ۱۱۸٫۸٥٥ )۲۳C(-)۲٤C(-)٦٤H(  ۱۱۹٫٤۱۱ )۱۸C(-)۲٤C(-)٦٤H(  ۱۲۰٫۸۲۱ 
)۱۸C(-)۲٤C(-)۲۳C(  ۱۱۹٫۷۳۳ )۲٤C(-)۲۳C(-)٦۳H(  ۱۱۹٫۸۲۱ )۲۲C(-)۲۳C(-)٦۳H(  ۱۱۹٫۳٦٤ 
)۲۲C(-)۲۳C(-)۲٤C(  ۱۲۰٫۸۱۰ )۲۳C(-)۲۲C(-)٦۲H(  ۱۲۰٫٤٦۹ )۲۰C(-)۲۲C(-)٦۲H(  ۱۲۰٫۱۳۱ 
)۲۰C(-)۲۲C(-)۲۳C(  ۱۱۹٫٤۰۰ )۲۰C(-)۲۱O(-)٦۱H(  ۱۰۹٫٥۲۰ )۲۱O(-)۲۰C(-)۲۲C(  ۱۲۳٫۰۲۹ 
)۱۹C(-)۲۰C(-)۲۲C(  ۱۲۰٫۰٤۳ )۱۹C(-)۲۰C(-)۲۱O(  ۱۱٦٫۹۲۷ )۲۰C(-)۱۹C(-)٦۰H(  ۱۱۸٫٥٥۸ 
)۱۸C(-)۱۹C(-)٦۰H(  ۱۲۱٫۲۰٤ )۱۸C(-)۱۹C(-)۲۰C(  ۱۲۰٫۲۲٦ )۲٤C(-)۱۸C(-)۱۹C(  ۱۱۹٫۷۸٦ 
)۱۷C(-)۱۸C(-)۱۹C(  ۱۱۸٫٤۳٥ )۱۷C(-)۱۸C(-)۲٤C(  ۱۲۱٫٦۷۹ )۲٥N(-)۱۷C(-)٥۹H(  ۱۰۷٫۱٥٥ 
)۱۸C(-)۱۷C(-)٥۹H(  ۱۰۷٫٦۰٦ )۲P(-)۱۷C(-)٥۹H(  ۱۰۲٫۸۰۳ )۱۸C(-)۱۷C(-)۲٥N(  ۱۱۳٫۸۲٥ 

)۲P(-)۱۷C(-)۲٥N(  ۱۱٥٫٦۳۳ )۲P(-)۱۷C(-)۱۸C(  ۱۰۸٫۹۳۲ )۱٥C(-)۱٦C(-)٥۸H(  ۱۲۱٫۸۷۷ 
)۱۱C(-)۱٦C(-)٥۸H(  ۱۱۹٫٤۰٤ )۱۱C(-)۱٦C(-)۱٥C(  ۱۱۸٫۷۱۹ )۱٦C(-)۱٥C(-)٥۷H(  ۱۱۹٫٥۸۹ 
)۱٤C(-)۱٥C(-)٥۷H(  ۱۲۰٫۱۸۷ )۱٤C(-)۱٥C(-)۱٦C(  ۱۲۰٫۲۲٤ )۱٥C(-)۱٤C(-)٥٦H(  ۱۱۹٫۹٥۷ 
)۱۳C(-)۱٤C(-)٥٦H(  ۱۲۰٫۰۱۷ )۱۳C(-)۱٤C(-)۱٥C(  ۱۲۰٫۰۲٦ )۱٤C(-)۱۳C(-)٥٥H(  ۱۲۰٫۰۸۸ 
)۱۲C(-)۱۳C(-)٥٥H(  ۱۱۹٫٥٤۳ )۱۲C(-)۱۳C(-)۱٤C(  ۱۲۰٫۳٦۸ )۱۳C(-)۱۲C(-)٥٤H(  ۱۲۲٫۰٦٤ 
)۱۱C(-)۱۲C(-)٥٤H(  ۱۱۹٫۳۳۱ )۱۱C(-)۱۲C(-)۱۳C(  ۱۱۸٫٦۰٤ )۱٦C(-)۱۱C(-)۱۲C(  ۱۲۲٫۰٥۸ 
)۱۰O(-)۱۱C(-)۱۲C(  ۱۱۸٫۳۸۹ )۱۰O(-)۱۱C(-)۱٦C(  ۱۱۹٫٥۲۱ )۲P(-)۱۰O(-)۱۱C(  ۱۲۱٫۷۷۷ 

)۸C(-)۹C(-)٥۳H(  ۱۲۱٫۱۷۳ )٤C(-)۹C(-)٥۳H(  ۱۱۹٫٥٤۳ )٤C(-)۹C(-)۸C(  ۱۱۹٫۲٤۲ 
)۹C(-)۸C(-)٥۲H(  ۱۱۸٫۹۰۸ )۷C(-)۸C(-)٥۲H(  ۱۲۱٫۰٦۳ )۷C(-)۸C(-)۹C(  ۱۲۰٫۰۰۸ 
)۸C(-)۷C(-)٥۱H(  ۱۲۰٫۱۰٦( ٥C(-)۷C(-)٥۱H(  ۱۲۰٫۰۷٦( ٦C(-)۷C(-)۸C(  ۱۱۹٫۸۱٦ 
)۷C(-)٦C(-)٥۰H(  ۱۲۰٫۰٤۰ )٥C(-)٦C(-)٥۰H(  ۱۱۹٫۰٥۸ )٥C(-)٦C(-)۷C(  ۱۲۰٫۹۰۲ 
)٦C(-)٥C(-)٤۹H(  ۱۲۱٫۷۰۸ )٤C(-)٥C(-)٤۹H(  ۱۲۰٫۲٤۲ )٤C(-)٥C(-)٦C(  ۱۱۸٫۰٤۳ 

)۹C(-)٤C(-)٥C(  ۱۲۱٫۹۷۱ )۳O(-)٤C(-)٥C(  ۱۲۲٫٦۰۳ )۳O(-)٤C(-)۹C(  ۱۱٥٫٤۰۷ 
)۲P(-)۳O(-)٤C(  ۱۲۷٫۲۲۱ )۱۰O(-)۲P(-)۱۷C(  ۱۰۱٫٦٤۸ )۳O(-)۲P(-)۱۷C(  ۱۰۷٫٦۲۱ 
)۱O(-)۲P(-)۱۷C(  ۱۱۲٫٥۹۳ )۳O(-)۲P(-)۱۰O(  ۹۷٫۰٤۰ )۱O(-)۲P(-)۱۰O(  ۱۱۷٫۸٦۰ 
)۱O(-)۲P(-)۳O(  ۱۱۷٫۸۹۷ )۷C(-)۸C(-)٥٤H(  ۱۲۰٫۸٦٥ )۷C(-)۸C(-)۹C(  ۱۲۰٫۰۰۸ 
)۸C(-)۷C(-)٥۳H(  ۱۲۰٫۱٦( ٤٤C(-)۷C(-)٥۳H(  ۱۲۰٫۱٥۰ )٦C(-)۷C(-)۸C(  ۱۱۹٫۸۱٦ 
)۷C(-)٦C(-)٥۲H(  ۱۲۰٫۰٥( ٦٥C(-)٦C(-)٥۲H(  ۱۱۸٫۹۸۷ )٥C(-)٦C(-)۷C(  ۱۲۰٫۹۰۲ 
)٦C(-)٥C(-)٥۱H(  ۱۲۱٫٤٦۸ )٤C(-)٥C(-)٥۱H(  ۱۲۰٫٤٤۳ )٤C(-)٥C(-)٦C(  ۱۱۸٫۰٤۳ 

)۹C(-)٤C(-)٥C(  ۱۲۱٫۹۷۱ )۳O(-)٤C(-)٥C(  ۱۲۲٫٦۰۳ )۳O(-)٤C(-)۹C(  ۱۱٥٫٤۰۷ 
)۲P(-)۳O(-)٤C(  ۱۲۷٫۲۲۱ )۱۰O(-)۲P(-)۱۷C(  ۱۰۱٫٦٤۸ )۳O(-)۲P(-)۱۷C(  ۱۰۷٫٦۲۱ 
)۱O(-)۲P(-)۱۷C(  ۱۱۲٫٥۹۳ )۳O(-)۲P(-)۱۰O(  ۹۷٫۰٤۰ )۱O(-)۲P(-)۱۰O(  ۱۱۷٫۸٦۰ 
)۱O(-)۲P(-)۳O(  ۱۱۷٫۸۹۷     



۸۰ 
 

Table S19: Selected bond length (Å) of 4d 

Bond Length(Å) Bond Length(Å) Bond Length(Å) 
)٥۰O(-)٤۸N(  ۱٫۲۲٤( ٥۹O(-)٤۸N(  ۱٫۲۲٤( ٦۸N(-)٤۷C(  ۱٫٤۷٦ 
)۸۱H(-)٤٦C(  ۱٫۰۸۲ )٤۷C(-)٤٦C(  ۱٫۳۸٤٥( ٦O(-)٤۳N(  ۱٫۲۳۰ 
)٤٤O(-)٤۳N(  ۱٫۲۳۰ )٤٦C(-)٤۲C(  ۱٫۳۹۰ )٤۳N(-)٤۲C(  ۱٫٤٦۹ 
)۸۰H(-)٤۱C(  ۱٫۰۸۳ )٤۲C(-)٤۱C(  ۱٫۳۹۳ )۷۹H(-)٤۰C(  ۱٫۰۸۳ 
)٤۱C(-)٤۰C(  ۱٫۳۸۷ )٤۰C(-)۳۹C(  ۱٫٤۰٤( ٦۷C(-)۳۹C(  ۱٫٤۱۰ 
)۳۹C(-)۳۸N(  ۱٫۳۹٥ )۳۸N(-)۳۷N(  ۱٫۳۷۹ )۷۸H(-)۳٦C(  ۱٫۰۸٥ 
)۷۷H(-)۳٥C(  ۱٫۰۸٦ )۳٦C(-)۳٥C(  ۱٫۳۹۲ )۷٦H(-)۳٤C(  ۱٫۰۸٦ 
)۳٥C(-)۳٤C(  ۱٫۳۹۷ )۷٥H(-)۳۳C(  ۱٫۰۸٦ )۳٤C(-)۳۳C(  ۱٫۳۹٦ 
)۷٤H(-)۳۲C(  ۱٫۰۸٥ )۳۳C(-)۳۲C(  ۱٫۳۹۳ )۳۲C(-)۳۱C(  ۱٫٤۰۳ 
)۳٦C(-)۳۱C(  ۱٫٤۰۳ )۳۷N(-)۳۰C(  ۱٫۳۲٥ )۳۱C(-)۳۰C(  ۱٫٤٦۷ 
)۷۳H(-)۲۹C(  ۱٫۰۷۷ )۳۰C(-)۲۹C(  ۱٫٤۲٥ )۲۹C(-)۲۸C(  ۱٫۳۷٥ 
)۳۸N(-)۲۸C(  ۱٫۳۸۷ )۷۲H(-)۲۷N(  ۱٫۰۱٥ )۲۸C(-)۲۷N(  ۱٫۳۸۸ 
)۷۱H(-)۲٦C(  ۱٫۰۸٦ )۷۰H(-)۲٥C(  ۱٫۰۸۲ )۲٦C(-)۲٥C(  ۱٫۳۸٥ 
)٦۹H(-)۲٤C(  ۱٫۰۹۸ )٦۸H(-)۲٤C(  ۱٫۰۹۹ )٦۷H(-)۲٤C(  ۱٫۰۹۱ 
)٦٦H(-)۲۳C(  ۱٫۰۹۸ )٦٥H(-)۲۳C(  ۱٫۱۰۱ )٦٤H(-)۲۳C(  ۱٫۰۹۱ 
)۲٤C(-)۲۲N(  ۱٫٤٥۳ )۲۳C(-)۲۲N(  ۱٫٤٤۹ )۲٥C(-)۲۱C(  ۱٫٤۱٤ 
)۲۲N(-)۲۱C(  ۱٫۳۸۱ )٦۳H(-)۲۰C(  ۱٫۰۸۳ )۲۱C(-)۲۰C(  ۱٫٤۱٤ 
)٦۲H(-)۱۹C(  ۱٫۰۸٦ )۲۰C(-)۱۹C(  ۱٫۳۹۲ )۱۹C(-)۱۸C(  ۱٫۳۹٥ 
)۲٦C(-)۱۸C(  ۱٫٤۰۲ )٦۱H(-)۱۷C(  ۱٫۰۹۳ )۲۷N(-)۱۷C(  ۱٫٤٥٤ 
)۱۸C(-)۱۷C(  ۱٫٥۱٦( ٥۰H(-)۱٦C(  ۱٫۰۸۲ )٥۹H(-)۱٥C(  ۱٫۰۸٦ 
)۱٦C(-)۱٥C(  ۱٫۳۹٥( ٤۸H(-)۱٤C(  ۱٫۰۸٦ )۱٥C(-)۱٤C(  ۱٫۳۹٦ 
)٥۷H(-)۱۳C(  ۱٫۰۸٦ )۱٤C(-)۱۳C(  ۱٫۳۹٥٦( ٦H(-)۱۲C(  ۱٫۰۸۳ 
)۱۳C(-)۱۲C(  ۱٫۳۹۳ )۱۲C(-)۱۱C(  ۱٫۳۹۱ )۱٦C(-)۱۱C(  ۱٫۳۹٥ 
)۱۱C(-)۱۰O(  ۱٫۳۹٥٥( ٦H(-)۹C(  ۱٫۰۸۱ )٥٤H(-)۸C(  ۱٫۰۸٥ 

)۹C(-)۸C(  ۱٫۳۹۲ )٥۳H(-)۷C(  ۱٫۰۸٦ )۸C(-)۷C(  ۱٫۳۹٦ 
)٥۲H(-)٦C(  ۱٫۰۸٦ )۷C(-)٦C(  ۱٫۳۹٥( ٥۱H(-)٥C(  ۱٫۰۸۲ 

)٦C(-)٥C(  ۱٫۳۹۸ )٥C(-)٤C(  ۱٫۳۹۳ )۹C(-)٤C(  ۱٫۳۹۰ 
)٤C(-)۳O(  ۱٫٤۰۲ )۱۷C(-)۲P(  ۱٫۸۸۲ )۱۰O(-)۲P(  ۱٫٦۲۹ 
)۳O(-)۲P(  ۱٫٦۱٥ )۲P(-)۱O(  ۱٫٤۸٥   

 
  



۸۱ 
 

Table S20: Selected bond angle (°) of 4d 
Angle Degree  (°)  Angle Degree  (°)  Angle Degree  (°)  

)٤۹O(-)٤۸N(-)٥۰O(  ۱۲٥٫۷٤( ٥٤۷C(-)٤۸N(-)٥۰O(  ۱۱٦٫۸۷۲ )٤۷C(-)٤۸N(-)٤۹O(  ۱۱۷٫۲۳۱ 
)٤٦C(-)٤۷C(-)٤۸N(  ۱۱٥٫٦٥۰ )۳۹C(-)٤۷C(-)٤۸N(  ۱۲۲٫٥۹۰ )۳۹C(-)٤۷C(-)٤٦C(  ۱۲۱٫٦٥۹ 
)٤۷C(-)٤٦C(-)۸۱H(  ۱۲۰٫٥۰۸ )٤۲C(-)٤٦C(-)۸۱H(  ۱۲۰٫۸۳۸ )٤۲C(-)٤٦C(-)٤۷C(  ۱۱۸٫٦٤٦ 
)٤٤O(-)٤۳N(-)٤٥O(  ۱۲٤٫۹٥۸ )٤۲C(-)٤۳N(-)٤٥O(  ۱۱۷٫٦۳٤( ٦۲C(-)٤۳N(-)٤٤O(  ۱۱۷٫٤۰٦ 
)٤۳N(-)٤۲C(-)٤٦C(  ۱۱۹٫۱۲٤( ٤۱C(-)٤۲C(-)٤٦C(  ۱۲۱٫٤٦۷ )٤۱C(-)٤۲C(-)٤۳N(  ۱۱۹٫٤۰۹ 
)٤۲C(-)٤۱C(-)۸۰H(  ۱۱۹٫٤۷٤( ٥۰C(-)٤۱C(-)۸۰H(  ۱۲۱٫۲٥۲ )٤۰C(-)٤۱C(-)٤۲C(  ۱۱۹٫۲۳۸ 
)٤۱C(-)٤۰C(-)۷۹H(  ۱۲۰٫۰۷۲ )۳۹C(-)٤۰C(-)۷۹H(  ۱۱۸٫۸۳٥ )۳۹C(-)٤۰C(-)٤۱C(  ۱۲۱٫۰٤۲ 
)٤۷C(-)۳۹C(-)٤۰C(  ۱۱۷٫۹۱۲ )۳۸N(-)۳۹C(-)٤۰C(  ۱۲۰٫۲۹۸ )۳۸N(-)۳۹C(-)٤۷C(  ۱۲۱٫٦۲۹ 
)۳۷N(-)۳۸N(-)۳۹C(  ۱۱۸٫۸۷۹ )۲۸C(-)۳۸N(-)۳۹C(  ۱۲۹٫٤٤۲ )۲۸C(-)۳۸N(-)۳۷N(  ۱۱۱٫٦۰٦ 
)۳۰C(-)۳۷N(-)۳۸N(  ۱۰٤٫۸٤٥ )۳٥C(-)۳٦C(-)۷۸H(  ۱۲۰٫۷۲٤ )۳۱C(-)۳٦C(-)۷۸H(  ۱۱۹٫۰۲۲ 
)۳۱C(-)۳٦C(-)۳٥C(  ۱۲۰٫۲٥٤ )۳٦C(-)۳٥C(-)۷۷H(  ۱۱۹٫۷۲۰ )۳٤C(-)۳٥C(-)۷۷H(  ۱۲۰٫۰۷۷ 
)۳٤C(-)۳٥C(-)۳٦C(  ۱۲۰٫۲۰۳ )۳٥C(-)۳٤C(-)۷٦H(  ۱۲۰٫۱۰۱ )۳۳C(-)۳٤C(-)۷٦H(  ۱۲۰٫۰۸۷ 
)۳۳C(-)۳٤C(-)۳٥C(  ۱۱۹٫۸۱۱ )۳٤C(-)۳۳C(-)۷٥H(  ۱۲۰٫۱٥۸ )۳۲C(-)۳۳C(-)۷٥H(  ۱۱۹٫٦٤۷ 
)۳۲C(-)۳۳C(-)۳٤C(  ۱۲۰٫۱۹۱ )۳۳C(-)۳۲C(-)۷٤H(  ۱۱۹٫٦۹۷ )۳۱C(-)۳۲C(-)۷٤H(  ۱۲۰٫۰۲۲ 
)۳۱C(-)۳۲C(-)۳۳C(  ۱۲۰٫۲۳٥ )۳٦C(-)۳۱C(-)۳۲C(  ۱۱۹٫۳۰۱ )۳۰C(-)۳۱C(-)۳۲C(  ۱۲۰٫۰٥۰ 
)۳۰C(-)۳۱C(-)۳٦C(  ۱۲۰٫٦۳۰ )۳۱C(-)۳۰C(-)۳۷N(  ۱۲۱٫۳٤۳ )۲۹C(-)۳۰C(-)۳۷N(  ۱۱۱٫۸۳۹ 
)۲۹C(-)۳۰C(-)۳۱C(  ۱۲٦٫۷۸٦ )۳۰C(-)۲۹C(-)۷۳H(  ۱۲۷٫۰٤۹ )۲۸C(-)۲۹C(-)۷۳H(  ۱۲۷٫۳٦۹ 
)۲۸C(-)۲۹C(-)۳۰C(  ۱۰٥٫٤۸۸ )۳۸N(-)۲۸C(-)۲۹C(  ۱۰٦٫۲۱۳ )۲۷N(-)۲۸C(-)۲۹C(  ۱۳۱٫۲۷۰ 
)۲۷N(-)۲۸C(-)۳۸N(  ۱۲۲٫٥۱۳ )۲۸C(-)۲۷N(-)۷۲H(  ۱۱۳٫٦۰٤ )۱۷C(-)۲۷N(-)۷۲H(  ۱۱۳٫۲٤۰ 
)۱۷C(-)۲۷N(-)۲۸C(  ۱۱۷٫۰۱۱ )۲٥C(-)۲٦C(-)۷۱H(  ۱۱۸٫۸۸۰ )۱۸C(-)۲٦C(-)۷۱H(  ۱۱۹٫٤٦٥ 
)۱۸C(-)۲٦C(-)۲٥C(  ۱۲۱٫٥۷۹ )۲٦C(-)۲٥C(-)۷۰H(  ۱۱۸٫۳۹۸ )۲۱C(-)۲٥C(-)۷۰H(  ۱۲۰٫٦۰٤ 
)۲۱C(-)۲٥C(-)۲٦C(  ۱۲۰٫۹٦۹ )٦۸H(-)۲٤C(-)٦۹H(  ۱۰۸٫۲۳۸ )٦۷H(-)۲٤C(-)٦۹H(  ۱۰۷٫۷۱۲ 
)۲۲N(-)۲٤C(-)٦۹H(  ۱۱۱٫۹٦۹ )٦۷H(-)۲٤C(-)٦۸H(  ۱۰۸٫۰۲۱ )۲۲N(-)۲٤C(-)٦۸H(  ۱۱۱٫٤٤۳ 
)۲۲N(-)۲٤C(-)٦۷H(  ۱۰۹٫۳۱۰ )٦٥H(-)۲۳C(-)٦٦H(  ۱۰۷٫۸٤۹ )٦٤H(-)۲۳C(-)٦٦H(  ۱۰۷٫٦۲۱ 
)۲۲N(-)۲۳C(-)٦٦H(  ۱۱۱٫٥٥۲ )٦٤H(-)۲۳C(-)٦٥H(  ۱۰۷٫۹۹۸ )۲۲N(-)۲۳C(-)٦٥H(  ۱۱۲٫۲٦٤ 
)۲۲N(-)۲۳C(-)٦٤H(  ۱۰۹٫۳۸٦ )۲۳C(-)۲۲N(-)۲٤C(  ۱۱۹٫۸۷۰ )۲۱C(-)۲۲N(-)۲٤C(  ۱۱۹٫٥۷۱ 
)۲۱C(-)۲۲N(-)۲۳C(  ۱۱۹٫۸۸۳ )۲۲N(-)۲۱C(-)۲٥C(  ۱۲۱٫۱۷۷ )۲۰C(-)۲۱C(-)۲٥C(  ۱۱۷٫۰۹۲ 
)۲۰C(-)۲۱C(-)۲۲N(  ۱۲۱٫۷۲۰ )۲۱C(-)۲۰C(-)٦۳H(  ۱۲۰٫٤٤۹ )۱۹C(-)۲۰C(-)٦۳H(  ۱۱۸٫٤٦٥ 
)۱۹C(-)۲۰C(-)۲۱C(  ۱۲۱٫۰٤۳ )۲۰C(-)۱۹C(-)٦۲H(  ۱۱۸٫۳۳۰ )۱۸C(-)۱۹C(-)٦۲H(  ۱۲۰٫۳۰٦ 
)۱۸C(-)۱۹C(-)۲۰C(  ۱۲۱٫۳٦۱ )۲٦C(-)۱۸C(-)۱۹C(  ۱۱۷٫۷۱۸ )۱۷C(-)۱۸C(-)۱۹C(  ۱۲۳٫٤۱٤ 
)۱۷C(-)۱۸C(-)۲٦C(  ۱۱۸٫٥۲۱ )۲۷N(-)۱۷C(-)٦۱H(  ۱۰۷٫۷۸٥ )۱۸C(-)۱۷C(-)٦۱H(  ۱۰۸٫۷٥٥ 

)۲P(-)۱۷C(-)٦۱H(  ۱۰۳٫۷۳٦ )۱۸C(-)۱۷C(-)۲۷N(  ۱۱٤٫۱۰۸ )۲P(-)۱۷C(-)۲۷N(  ۱۱٤٫۱٤۷ 
)۲P(-)۱۷C(-)۱۸C(  ۱۰۷٫۷۰٥ )۱٥C(-)۱٦C(-)٦۰H(  ۱۲۱٫٤۹۱ )۱۱C(-)۱٦C(-)٦۰H(  ۱۱۹٫۸۹٤ 
)۱۱C(-)۱٦C(-)۱٥C(  ۱۱۸٫٦۰٤ )۱٦C(-)۱٥C(-)٥۹H(  ۱۱۹٫۱۱۲ )۱٤C(-)۱٥C(-)٥۹H(  ۱۲۰٫۱۱۰ 
)۱٤C(-)۱٥C(-)۱٦C(  ۱۲۰٫۷۷۷ )۱٥C(-)۱٤C(-)٥۸H(  ۱۲۰٫۱۷۰ )۱۳C(-)۱٤C(-)٥۸H(  ۱۲۰٫۲۱۰ 
)۱۳C(-)۱٤C(-)۱٥C(  ۱۱۹٫٦۱۸ )۱٤C(-)۱۳C(-)٥۷H(  ۱۲۰٫۲٥۷ )۱۲C(-)۱۳C(-)٥۷H(  ۱۱۹٫٤۲۲ 
)۱۲C(-)۱۳C(-)۱٤C(  ۱۲۰٫۳۱۹ )۱۳C(-)۱۲C(-)٥٦H(  ۱۲۱٫٦۸٦ )۱۱C(-)۱۲C(-)٥٦H(  ۱۱۹٫۱۰۰ 
)۱۱C(-)۱۲C(-)۱۳C(  ۱۱۹٫۲۰۱ )۱٦C(-)۱۱C(-)۱۲C(  ۱۲۱٫٤۷۲ )۱۰O(-)۱۱C(-)۱۲C(  ۱۱٦٫٥٤۲ 
)۱۰O(-)۱۱C(-)۱٦C(  ۱۲۱٫۹۱۸ )۲P(-)۱۰O(-)۱۱C(  ۱۲٥٫٥۷۹ )۸C(-)۹C(-)٥٥H(  ۱۲۱٫۳۷۰ 

)٤C(-)۹C(-)٥٥H(  ۱۱۹٫٤۱۳ )٤C(-)۹C(-)۸C(  ۱۱۹٫۲۰٤ )۹C(-)۸C(-)٥٤H(  ۱۱۸٫۹۸۲ 
)۷C(-)۸C(-)٥٤H(  ۱۲۰٫۸٦٥ )۷C(-)۸C(-)۹C(  ۱۲۰٫۱٤۱ )۸C(-)۷C(-)٥۳H(  ۱۲۰٫۱٤٤ 
)٦C(-)۷C(-)٥۳H(  ۱۲۰٫۱٥۰ )٦C(-)۷C(-)۸C(  ۱۱۹٫۷۰٥ )۷C(-)٦C(-)٥۲H(  ۱۲۰٫۰٦٥ 
)٥C(-)٦C(-)٥۲H(  ۱۱۸٫۹۸۷ )٥C(-)٦C(-)۷C(  ۱۲۰٫۹٤۸ )٦C(-)٥C(-)٥۱H(  ۱۲۱٫٤٦۸ 
)٤C(-)٥C(-)٥۱H(  ۱۲۰٫٤٤۳ )٤C(-)٥C(-)٦C(  ۱۱۸٫۰۸۱ )۹C(-)٤C(-)٥C(  ۱۲۱٫۹۱٤ 

)۳O(-)٤C(-)٥C(  ۱۲۲٫۹۹۳ )۳O(-)٤C(-)۹C(  ۱۱٥٫۰٦۸ )۲P(-)۳O(-)٤C(  ۱۲۸٫۲۰۰ 
)۱۰O(-)۲P(-)۱۷C(  ۱۰٤٫٦۳۲ )۳O(-)۲P(-)۱۷C(  ۱۰٦٫٦٥۷ )۱O(-)۲P(-)۱۷C(  ۱۱۲٫۱٥۱ 
)۳O(-)۲P(-)۱۰O(  ۹٥٫۱۲۹ )۱O(-)۲P(-)۱۰O(  ۱۱۷٫٦٤۸ )۱O(-)۲P(-)۳O(  ۱۱۸٫٥٥۱ 

 
 

 


