
Supporting Information

Structure-Activity Relationships in Human Toll-like Receptor 
7-Active Imidazoquinoline Analogues

Nikunj M. Shukla, Subbalakshmi S. Malladi, Cole A. Mutz, 
Rajalakshmi Balakrishna, and Sunil A. David*

Department of Medicinal Chemistry,
University of Kansas.



5.
89

6.
16

3.
97

2.
39

2.
51

1.
04

1.
05

1.
00

1.
02

[2
2a

,2
2b

,2
2c

,2
3a

,2
3b

,2
3c

] 
1.

19
[2

2a
,2

2b
,2

2c
,2

3a
,2

3b
,2

3c
] 

1.
20

[2
2a

,2
2b

,2
2c

,2
3a

,2
3b

,2
3c

] 
1.

21
[2

2a
,2

2b
,2

2c
,2

3a
,2

3b
,2

3c
] 

1.
23

[1
5a

,1
5b

,1
5c

,2
5a

,2
5b

,2
5c

] 
1.

31
[1

5a
,1

5b
,1

5c
,2

5a
,2

5b
,2

5c
] 

1.
33

[1
5a

,1
5b

,1
5c

,2
5a

,2
5b

,2
5c

] 
1.

34

[1
6a

,1
6b

,2
4a

,2
4b

] 
3.

40
[1

6a
,1

6b
,2

4a
,2

4b
] 

3.
41

[1
6a

,1
6b

,2
4a

,2
4b

] 
3.

43
[1

6a
,1

6b
,2

4a
,2

4b
] 

3.
44

[1
8a

,1
8b

] 
4.

83

[2
a]

 7
.5

0
[2

a]
 7

.5
0

[2
a]

 7
.5

1
[2

a]
 7

.5
2

[2
a]

 7
.5

2
[2

a]
 7

.5
3

[2
a]

 7
.5

3
[1

a]
 7

.6
4

[1
a]

 7
.6

4
[1

a]
 7

.6
5

[1
a]

 7
.6

6
[1

a]
 7

.6
7

[1
a]

 7
.6

7

[3
a]

 7
.7

2
[6

a]
 8

.3
6

[6
a]

 8
.3

7

1H Spectrum

3



9.
45

27
.6

5

49
.5

6
49

.7
0

56
.6

8

72
.5

4

11
4.

65

12
0.

11

12
3.

69

12
6.

42
13

1.
52

13
6.

09
13

8.
41

15
0.

16
15

0.
85

13C Spectrum

3



3



8.
96

2.
96

2.
17

2.
03

1.
87

0.
98

1.
00

0.
97

1.
00

[1
9a

,1
9b

,1
9c

,2
1a

,2
1b

,2
1c

,2
6a

,2
6b

,2
6c

] 
1.

15
[1

9a
,1

9b
,1

9c
,2

1a
,2

1b
,2

1c
,2

6a
,2

6b
,2

6c
] 

1.
16

[1
9a

,1
9b

,1
9c

,2
1a

,2
1b

,2
1c

,2
6a

,2
6b

,2
6c

] 
1.

18
[1

9a
,1

9b
,1

9c
,2

1a
,2

1b
,2

1c
,2

6a
,2

6b
,2

6c
] 

1.
24

[1
9a

,1
9b

,1
9c

,2
1a

,2
1b

,2
1c

,2
6a

,2
6b

,2
6c

] 
1.

26
[1

9a
,1

9b
,1

9c
,2

1a
,2

1b
,2

1c
,2

6a
,2

6b
,2

6c
] 

1.
28

[2
5a

,2
5b

,2
5c

] 
2.

23

[2
2a

,2
2b

] 
3.

60
[2

2a
,2

2b
] 

3.
62

[2
2a

,2
2b

] 
3.

64
[2

2a
,2

2b
] 

3.
66

[1
6a

,1
6b

] 
4.

81

[1
5a

,1
5b

] 
5.

23

[2
a]

 7
.3

6
[2

a]
 7

.3
8

[2
a]

 7
.3

9
[1

a]
 7

.5
1

[1
a]

 7
.5

3
[1

a]
 7

.5
5

[3
a]

 7
.6

9
[3

a]
 7

.7
2

[6
a]

 8
.3

3
[6

a]
 8

.3
5

1H Spectrum 4



12
.3

0
14

.0
3

19
.6

8

41
.7

9
43

.7
0

55
.1

2

65
.4

9

70
.8

5

11
3.

67

11
8.

21

12
2.

31

12
9.

48

13
4.

07
13

6.
88

15
4.

62

17
2.

18

13C Spectrum 4



4



3.
18

35
.0

8

2.
40

2.
16

2.
17

1.
94

1.
00

1.
00

0.
91

0.
90

[1
5a

,1
5b

,1
5c

] 
0.

88
[1

5a
,1

5b
,1

5c
] 

0.
90

[1
5a

,1
5b

,1
5c

] 
0.

91

1.
22

1.
45

1.
52

[3
9a

,3
9b

] 
1.

60
[3

9a
,3

9b
] 

1.
65

[3
9a

,3
9b

] 
1.

67

[4
0a

,4
0b

] 
2.

37
[4

0a
,4

0b
] 

2.
39

[4
0a

,4
0b

] 
2.

41

[1
6a

,1
6b

] 
3.

53
[1

6a
,1

6b
] 

3.
55

[1
6a

,1
6b

] 
3.

57
[1

6a
,1

6b
] 

3.
58

[1
8a

,1
8b

] 
4.

75

7.
37

7.
39

7.
40

7.
53

7.
55

7.
56

[3
a]

 7
.8

7

[6
a]

 8
.1

1
[6

a]
 8

.1
3

1H Spectrum 5



5.
61

13
.7

0
14

.1
2

22
.6

9
25

.3
7

29
.3

5
29

.4
7

29
.6

5

42
.3

0
42

.8
1

55
.5

8

71
.9

6

11
4.

81

12
0.

62
12

3.
24

12
8.

29

13
5.

45

15
0.

36
15

2.
03

17
3.

95

19
2.

82

13C Spectrum

5



N

N
N

NH2

N

HO O

H+

Exact Mass: 552.4272

5



12
.1

8

2.
02

6.
21

2.
03

4.
25

2.
26

2.
08

1.
99

1.
10

1.
14

1.
02

1.
00

[1
9a

,1
9b

,1
9c

,2
1a

,2
1b

,2
1c

,2
3a

,2
3b

,2
3c

,2
8a

,2
8b

,2
8c

] 
1.

26
[1

9a
,1

9b
,1

9c
,2

1a
,2

1b
,2

1c
,2

3a
,2

3b
,2

3c
,2

8a
,2

8b
,2

8c
] 

1.
28

[1
9a

,1
9b

,1
9c

,2
1a

,2
1b

,2
1c

,2
3a

,2
3b

,2
3c

,2
8a

,2
8b

,2
8c

] 
1.

30
[1

9a
,1

9b
,1

9c
,2

1a
,2

1b
,2

1c
,2

3a
,2

3b
,2

3c
,2

8a
,2

8b
,2

8c
] 

1.
32

[3
0a

,3
0b

] 
2.

11
[3

0a
,3

0b
] 

2.
13

[3
0a

,3
0b

] 
2.

15

[3
3a

,3
3b

,3
3c

,3
4a

,3
4b

,3
4c

] 
2.

89
[3

3a
,3

3b
,3

3c
,3

4a
,3

4b
,3

4c
] 

2.
90

[2
7a

,2
7b

] 
3.

20

[2
9a

,2
9b

,3
1a

,3
1b

] 
3.

43
[2

9a
,2

9b
,3

1a
,3

1b
] 

3.
45

[2
9a

,2
9b

,3
1a

,3
1b

] 
3.

47
[2

9a
,2

9b
,3

1a
,3

1b
] 

3.
48

[2
9a

,2
9b

,3
1a

,3
1b

] 
3.

49
[2

9a
,2

9b
,3

1a
,3

1b
] 

3.
50

[2
0a

,2
0b

] 
3.

55
[2

0a
,2

0b
] 

3.
57

[1
6a

,1
6b

] 
5.

18

[2
a]

 7
.6

1
[2

a]
 7

.6
3

[2
a]

 7
.6

4
[1

a]
 7

.7
4

[1
a]

 7
.7

6
[1

a]
 7

.7
8

[3
a]

 7
.8

3
[3

a]
 7

.8
5

[6
a]

 8
.4

7
[6

a]
 8

.4
9

1H Spectrum

6



11
.7

7
13

.7
9

24
.5

0

39
.7

8
41

.4
1

42
.0

6
45

.1
6

46
.2

5

54
.6

9
55

.3
0

71
.0

7

11
3.

38

11
8.

63

12
2.

19
12

4.
93

12
9.

86

13
4.

45
13

7.
08

15
3.

79

16
0.

10

13C Spectrum 6



6



8



9.
00

0.
83

1.
98

2.
09

6.
14

2.
06

0.
86

[1
3a

,1
3b

,1
3c

,1
4a

,1
4b

,1
4c

,1
5a

,1
5b

,1
5c

] 
1.

46

[9
a]

 2
.4

9

[8
a,

8b
] 

3.
34

[8
a,

8b
] 

3.
35

[1
a,

1b
] 

3.
56

[2
a,

2b
,4

a,
4b

,5
a,

5b
] 

3.
63

[7
a,

7b
] 

3.
76

[7
a,

7b
] 

3.
77

[1
0a

] 
5.

13

1H Spectrum 9



28
.4

1

40
.3

4

61
.7

8
70

.2
9

70
.4

3

79
.3

4

15
9.

62

13C Spectrum

9



9



9.
23

2.
12

1.
99

2.
07

5.
98

2.
09

3.
74

1.
04

1.
07

0.
94

1.
00

[2
0a

,2
0b

,2
0c

,2
1a

,2
1b

,2
1c

,2
2a

,2
2b

,2
2c

] 
1.

33
[2

0a
,2

0b
,2

0c
,2

1a
,2

1b
,2

1c
,2

2a
,2

2b
,2

2c
] 

1.
34

[2
0a

,2
0b

,2
0c

,2
1a

,2
1b

,2
1c

,2
2a

,2
2b

,2
2c

] 
1.

36
[2

0a
,2

0b
,2

0c
,2

1a
,2

1b
,2

1c
,2

2a
,2

2b
,2

2c
] 

1.
36

[2
0a

,2
0b

,2
0c

,2
1a

,2
1b

,2
1c

,2
2a

,2
2b

,2
2c

] 
1.

38
[2

0a
,2

0b
,2

0c
,2

1a
,2

1b
,2

1c
,2

2a
,2

2b
,2

2c
] 

1.
39

[3
1a

,3
1b

] 
3.

11
[3

1a
,3

1b
] 

3.
12

[3
1a

,3
1b

] 
3.

13

[2
4a

,2
4b

] 
3.

38

[2
5a

,2
5b

,2
7a

,2
7b

,2
8a

,2
8b

] 
3.

69

[3
0a

,3
0b

] 
3.

86
[3

0a
,3

0b
] 

3.
88

[3
0a

,3
0b

] 
3.

89

[1
5a

,1
5b

,1
6a

,1
6b

] 
4.

82

[2
a]

 7
.6

1
[2

a]
 7

.6
3

[2
a]

 7
.6

4
[1

a]
 7

.7
4

[1
a]

 7
.7

6
[1

a]
 7

.7
8

[3
a]

 7
.8

3
[3

a]
 7

.8
5

[6
a]

 8
.4

8
[6

a]
 8

.5
0

1H Spectrum 11



7.
96

26
.2

4

39
.1

0

46
.4

6
48

.6
9

49
.7

4
52

.6
0

55
.3

6

64
.8

3
66

.5
0

69
.9

3
69

.9
9

71
.1

5

11
3.

15

11
8.

64

12
2.

23

13
0.

12

13
4.

61
13

6.
86

14
8.

21
14

9.
53

13C Spectrum

11



11



3.
16

6.
09

1.
88

2.
36

2.
06

2.
20

1.
94

1.
98

1.
09

1.
06

1.
00

0.
97

[1
9a

,1
9b

,1
9c

] 
1.

17
[1

9a
,1

9b
,1

9c
] 

1.
19

[1
9a

,1
9b

,1
9c

] 
1.

21
[2

4a
,2

4b
,2

4c
,2

5a
,2

5b
,2

5c
] 

1.
35

[2
1a

,2
1b

] 
2.

52
[2

1a
,2

1b
] 

2.
54

[2
1a

,2
1b

] 
2.

56

[1
8a

,1
8b

] 
2.

73

[2
0a

,2
0b

] 
2.

92
[2

0a
,2

0b
] 

2.
94

[2
0a

,2
0b

] 
2.

95

[1
6a

,1
6b

] 
4.

12

[1
5a

,1
5b

] 
4.

88

[2
a]

 7
.3

4
[2

a]
 7

.3
6

[2
a]

 7
.3

8

[1
a]

 7
.5

4
[1

a]
 7

.5
5

[3
a]

 7
.8

6
[3

a]
 7

.8
8

[6
a]

 8
.0

5
[6

a]
 8

.0
7

1H Spectrum
12



11
.1

2

15
.3

3

27
.9

9

47
.6

4
47

.9
2

50
.8

5

56
.4

8

71
.4

9

11
5.

30

11
8.

64

12
2.

48
12

6.
16

12
7.

81

13
5.

44

15
0.

41
15

0.
98

13C Spectrum 12



12



5.
95

3.
07

1.
94

1.
89

6.
38

2.
11

1.
14

1.
26

0.
87

1.
00

[1
8a

,1
8b

,1
8c

,1
9a

,1
9b

,1
9c

] 
1.

35
[2

3a
,2

3b
,2

3c
] 

1.
49

[2
3a

,2
3b

,2
3c

] 
1.

51
[2

3a
,2

3b
,2

3c
] 

1.
53

[2
5a

,2
5b

] 
2.

32

[2
6a

,2
6b

] 
3.

11
[2

6a
,2

6b
] 

3.
13

[1
4a

,1
4b

,2
2a

,2
2b

,2
4a

,2
4b

] 
3.

59
[1

4a
,1

4b
,2

2a
,2

2b
,2

4a
,2

4b
] 

3.
60

[1
4a

,1
4b

,2
2a

,2
2b

,2
4a

,2
4b

] 
3.

61
[1

4a
,1

4b
,2

2a
,2

2b
,2

4a
,2

4b
] 

3.
66

[1
4a

,1
4b

,2
2a

,2
2b

,2
4a

,2
4b

] 
3.

68
[1

4a
,1

4b
,2

2a
,2

2b
,2

4a
,2

4b
] 

3.
69

[1
4a

,1
4b

,2
2a

,2
2b

,2
4a

,2
4b

] 
3.

70

[1
6a

,1
6b

] 
5.

09

[2
a]

 7
.6

3
[2

a]
 7

.6
5

[2
a]

 7
.6

7
[1

a]
 7

.7
6

[1
a]

 7
.7

9
[1

a]
 7

.8
0

[3
a]

 7
.8

4
[3

a]
 7

.8
6

[6
a]

 8
.5

0
[6

a]
 8

.5
2

13



11
.7

4

24
.8

9
27

.8
4

40
.4

6

48
.7

7

52
.2

7

56
.4

9

72
.4

6

12
3.

00
12

3.
13

12
4.

63
12

6.
47

12
9.

79

13
7.

56
14

0.
30

15
1.

90

15
6.

18

13



13



14



6.
14

3.
13

4.
29

1.
80

4.
08

8.
36

2.
15

7.
83

2.
12

1.
63

1.
06

1.
08

0.
99

1.
00

[2
1a

,2
1b

,2
1c

,2
3a

,2
3b

,2
3c

] 
1.

29
[1

9a
,1

9b
,1

9c
] 

1.
43

[1
9a

,1
9b

,1
9c

] 
1.

44
[3

6a
,3

6b
,3

7a
,3

7b
] 

1.
78

[3
6a

,3
6b

,3
7a

,3
7b

] 
1.

78
[3

6a
,3

6b
,3

7a
,3

7b
] 

1.
79

[4
1a

,4
1b

] 
1.

91
[4

1a
,4

1b
] 

1.
92

[4
1a

,4
1b

] 
1.

94
[2

5a
,2

5b
,3

2a
,3

2b
] 

2.
04

[2
5a

,2
5b

,3
2a

,3
2b

] 
2.

08
[3

5a
,3

5b
,3

8a
,3

8b
,4

0a
,4

0b
,4

2a
,4

2b
] 

3.
00

[3
5a

,3
5b

,3
8a

,3
8b

,4
0a

,4
0b

,4
2a

,4
2b

] 
3.

02
[3

5a
,3

5b
,3

8a
,3

8b
,4

0a
,4

0b
,4

2a
,4

2b
] 

3.
03

[3
5a

,3
5b

,3
8a

,3
8b

,4
0a

,4
0b

,4
2a

,4
2b

] 
3.

05
[3

5a
,3

5b
,3

8a
,3

8b
,4

0a
,4

0b
,4

2a
,4

2b
] 

3.
06

[2
4a

,2
4b

,2
6a

,2
6b

,3
1a

,3
1b

,3
3a

,3
3b

] 
3.

39

[2
4a

,2
4b

,2
6a

,2
6b

,3
1a

,3
1b

,3
3a

,3
3b

] 
3.

56
[2

4a
,2

4b
,2

6a
,2

6b
,3

1a
,3

1b
,3

3a
,3

3b
] 

3.
76

[1
6a

,1
6b

] 
4.

96
[1

6a
,1

6b
] 

4.
97

[2
a]

 7
.6

0
[2

a]
 7

.6
2

[2
a]

 7
.6

3
[1

a]
 7

.7
4

[1
a]

 7
.7

6
[1

a]
 7

.7
7

[3
a]

 7
.8

3
[3

a]
 7

.8
4

[6
a]

 8
.4

5
[6

a]
 8

.4
6

1H Spectrum
16



9.
47

24
.2

9
25

.3
9

27
.4

8

37
.8

0

45
.8

7
46

.2
5

48
.0

6
48

.2
6

49
.6

8

56
.7

6

72
.5

5

11
4.

65

12
0.

06

12
3.

71
12

6.
50

13
1.

60

13
5.

99
13

8.
41

13
8.

54

15
0.

81

13C Spectrum
16



16



19



21



3.
17

22
.2

4

2.
39

2.
00

1.
94

1.
92

0.
91

1.
09

1.
14

1.
00

0.
98

2.
10

0.
94

0.
89

0.
91

1.
30

1.
33

1.
93

3.
23

4.
61

4.
76

7.
19

7.
21

7.
35

7.
37

7.
39

7.
42

7.
44

7.
46

7.
98

8.
00

8.
06

10
.1

1

14
.6

5

22



5.
61

14
.1

0

22
.6

7
25

.4
6

26
.5

8
28

.9
8

29
.3

1

29
.5

5

44
.0

1

49
.0

7

72
.0

7

11
2.

18

11
9.

24
12

0.
76

12
4.

25

12
9.

98

13
4.

18
13

6.
14

14
8.

91
14

9.
04

13C Spectrum
22



22



1.
03

0.
97

0.
98

0.
98

0.
97

[2
a]

 7
.2

6
[2

a]
 7

.2
8

[2
a]

 7
.3

0
[6

a]
 7

.3
3

[6
a]

 7
.3

5

[1
a]

 7
.6

4
[1

a]
 7

.6
6

[1
a]

 7
.6

8

[3
a]

 8
.0

3
[3

a]
 8

.0
5

[1
1a

] 
12

.0
0

1H Spectrum 24



11
4.

47
11

6.
32

12
2.

81
12

4.
92

12
7.

71

13
3.

61

13
8.

56

15
6.

23
15

6.
69

13C Spectrum
24



24



1.
08

1.
05

1.
00

1.
02

[2
a]

 7
.8

2
[2

a]
 7

.8
2

[2
a]

 7
.8

3
[2

a]
 7

.8
4

[2
a]

 7
.8

4
[2

a]
 7

.8
5

[2
a]

 7
.8

6

[1
a]

 7
.9

5
[1

a]
 7

.9
5

[1
a]

 7
.9

7
[1

a]
 7

.9
7

[1
a]

 7
.9

8
[6

a]
 8

.1
3

[6
a]

 8
.1

3
[6

a]
 8

.1
3

[6
a]

 8
.1

3
[6

a]
 8

.1
5

[6
a]

 8
.1

5
[3

a]
 8

.2
8

[3
a]

 8
.2

9
[3

a]
 8

.2
9

[3
a]

 8
.2

9
[3

a]
 8

.3
1

[3
a]

 8
.3

1
[3

a]
 8

.3
1

[3
a]

 8
.3

1

1H Spectrum 25



12
4.

46
12

5.
22

12
9.

37
12

9.
76

13
3.

44

13
5.

62

13
9.

73

14
6.

64
13C Spectrum 25



1.
98

4.
97

1.
15

2.
04

2.
00

[1
9a

,1
9b

] 
4.

45
[1

9a
,1

9b
] 

4.
47

[1
2a

,1
4a

,1
5a

,1
7a

,1
8a

] 
7.

27
[1

2a
,1

4a
,1

5a
,1

7a
,1

8a
] 

7.
29

[1
2a

,1
4a

,1
5a

,1
7a

,1
8a

] 
7.

31
[1

2a
,1

4a
,1

5a
,1

7a
,1

8a
] 

7.
33

[1
2a

,1
4a

,1
5a

,1
7a

,1
8a

] 
7.

35
[1

6a
] 

7.
66

[1
6a

] 
7.

68

[1
a,

2a
] 

7.
83

[1
a,

2a
] 

7.
85

[1
a,

2a
] 

7.
86

[1
a,

2a
] 

7.
88

[3
a,

6a
] 

8.
51

[3
a,

6a
] 

8.
53

[3
a,

6a
] 

8.
54

[3
a,

6a
] 

8.
56

1H Spectrum

26



47
.2

4

12
0.

12
12

3.
52

12
6.

96
12

7.
15

12
7.

40
12

7.
89

12
8.

94
12

9.
08

13
2.

70

13
8.

27
14

1.
51

14
4.

82
14

5.
79

13C Spectrum
26



26



2.
13

1.
11

2.
09

3.
07

1.
01

1.
00

1.
04

[1
4a

,1
4b

] 
4.

51

[1
8a

] 
7.

19
[1

8a
] 

7.
21

[1
7a

,1
9a

] 
7.

24
[1

7a
,1

9a
] 

7.
26

[1
7a

,1
9a

] 
7.

27
[2

a,
16

a,
20

a]
 7

.3
3

[2
a,

16
a,

20
a]

 7
.3

5
[2

a,
16

a,
20

a]
 7

.3
7

[1
a]

 7
.4

1
[1

a]
 7

.4
3

[1
a]

 7
.4

5

[3
a]

 7
.6

9

[6
a]

 7
.8

8
[6

a]
 7

.9
1

1H Spectrum

27



49
.5

6

12
1.

40
12

3.
22

12
5.

31
12

6.
22

12
6.

80
12

6.
96

12
7.

44
12

8.
04

12
8.

45

13
7.

86
13

9.
93

14
1.

28
14

1.
54

13C Spectrum 27



27



2.
75

1.
92

2.
08

1.
97

1.
08

3.
09

1.
09

1.
04

1.
00

[1
4a

,1
4b

,1
4c

] 
2.

63

[2
2a

,2
2b

] 
5.

64
[1

5a
,1

5b
] 

5.
73

[1
7a

,2
1a

] 
7.

07
[1

7a
,2

1a
] 

7.
08

[1
7a

,2
1a

] 
7.

08
[2

a]
 7

.1
4

[2
a]

 7
.1

4
[2

a]
 7

.1
5

[2
a]

 7
.1

5
[2

a]
 7

.1
5

[1
8a

,1
9a

,2
0a

] 
7.

29
[1

8a
,1

9a
,2

0a
] 

7.
32

[1
8a

,1
9a

,2
0a

] 
7.

34
[1

a]
 7

.4
4

[3
a]

 7
.7

4
[3

a]
 7

.7
5

[3
a]

 7
.7

6
[3

a]
 7

.7
6

[6
a]

 7
.8

0
[6

a]
 7

.8
0

[6
a]

 7
.8

2
[6

a]
 7

.8
2

1H Spectrum

28



12
.2

0

47
.5

9

11
3.

37

11
7.

99
12

0.
90

12
3.

96
12

5.
74

13
2.

64
13

3.
27

14
2.

26

14
8.

91
14

9.
17

13C Spectrum 28



28



2.
82

1.
95

1.
76

1.
96

1.
89

1.
04

2.
84

1.
06

1.
01

1.
00

[2
3a

,2
3b

,2
3c

] 
1.

39
[2

3a
,2

3b
,2

3c
] 

1.
41

[2
3a

,2
3b

,2
3c

] 
1.

42

[1
4a

,1
4b

] 
2.

89
[1

4a
,1

4b
] 

2.
90

[1
4a

,1
4b

] 
2.

92
[1

4a
,1

4b
] 

2.
93

[2
2a

,2
2b

] 
5.

59
[1

5a
,1

5b
] 

5.
73

[1
7a

,2
1a

] 
7.

05
[1

7a
,2

1a
] 

7.
07

[1
7a

,2
1a

] 
7.

07
[2

a]
 7

.1
1

[2
a]

 7
.1

1
[2

a]
 7

.1
2

[2
a]

 7
.1

3

[1
8a

,1
9a

,2
0a

] 
7.

28
[1

8a
,1

9a
,2

0a
] 

7.
32

[1
a]

 7
.4

2
[3

a]
 7

.7
2

[3
a]

 7
.7

3
[6

a]
 7

.7
9

[6
a]

 7
.8

1

1H Spectrum

29



10
.9

8

19
.7

2

47
.6

9

11
4.

05

11
8.

62

12
4.

43
12

6.
04

13
3.

05
13

4.
14

14
3.

24

14
9.

91

15
3.

83

13C Spectrum
29



29



2.
99

2.
07

1.
98

1.
73

2.
02

2.
00

1.
05

3.
15

1.
03

1.
00

1.
00

[2
4a

,2
4b

,2
4c

] 
1.

01
[2

4a
,2

4b
,2

4c
] 

1.
03

[2
4a

,2
4b

,2
4c

] 
1.

04

[2
3a

,2
3b

] 
1.

85
[2

3a
,2

3b
] 

1.
85

[2
3a

,2
3b

] 
1.

86
[2

3a
,2

3b
] 

1.
87

[2
3a

,2
3b

] 
1.

89

[1
4a

,1
4b

] 
2.

85
[1

4a
,1

4b
] 

2.
86

[1
4a

,1
4b

] 
2.

86
[1

4a
,1

4b
] 

2.
87

[1
4a

,1
4b

] 
2.

88

[2
2a

,2
2b

] 
5.

66
[1

5a
,1

5b
] 

5.
74

[1
7a

,2
1a

] 
7.

05
[1

7a
,2

1a
] 

7.
06

[1
7a

,2
1a

] 
7.

07
[1

8a
,1

9a
,2

0a
] 

7.
11

[1
8a

,1
9a

,2
0a

] 
7.

11

[1
8a

,1
9a

,2
0a

] 
7.

13
[1

8a
,1

9a
,2

0a
] 

7.
30

[1
8a

,1
9a

,2
0a

] 
7.

35

[3
a]

 7
.7

0
[3

a]
 7

.7
2

[6
a]

 7
.7

9
[6

a]
 7

.8
1

1H Spectrum

30



13
.5

2

20
.9

2

28
.8

8

48
.3

6

11
4.

59

11
9.

30
12

1.
90

12
5.

01
12

6.
73

13
3.

58
13

4.
77

14
3.

54

15
0.

46
15

3.
50

13C Spectrum 30



30



2.
99

2.
12

2.
01

2.
00

2.
12

2.
11

1.
98

1.
05

2.
99

1.
07

1.
03

1.
00

[2
5a

,2
5b

,2
5c

] 
0.

90
[2

5a
,2

5b
,2

5c
] 

0.
92

[2
5a

,2
5b

,2
5c

] 
0.

93

[2
4a

,2
4b

] 
1.

40
[2

4a
,2

4b
] 

1.
41

[2
4a

,2
4b

] 
1.

42
[2

4a
,2

4b
] 

1.
44

[2
3a

,2
3b

] 
1.

76
[2

3a
,2

3b
] 

1.
77

[2
3a

,2
3b

] 
1.

77
[2

3a
,2

3b
] 

1.
78

[2
3a

,2
3b

] 
1.

79
[2

3a
,2

3b
] 

1.
80

[1
4a

,1
4b

] 
2.

86
[1

4a
,1

4b
] 

2.
88

[1
4a

,1
4b

] 
2.

90

[2
2a

,2
2b

] 
5.

56

[1
5a

,1
5b

] 
5.

73

[1
7a

,2
1a

] 
7.

05
[1

7a
,2

1a
] 

7.
07

[1
7a

,2
1a

] 
7.

07
[2

a]
 7

.1
0

[2
a]

 7
.1

0

[2
a]

 7
.1

2
[1

8a
,1

9a
,2

0a
] 

7.
28

[1
8a

,1
9a

,2
0a

] 
7.

32
[1

a]
 7

.4
2

[3
a]

 7
.7

1
[3

a]
 7

.7
3

[6
a]

 7
.7

9
[6

a]
 7

.8
0

1H Spectrum

31



12
.2

8

21
.0

4

25
.7

1
28

.5
4

47
.3

8

11
3.

71

11
8.

25

12
4.

06
12

5.
61

13
2.

54
13

3.
87

14
2.

97

14
9.

54
15

2.
56

13C Spectrum 31



31



3.
12

4.
05

2.
21

2.
07

1.
81

1.
76

2.
05

1.
04

3.
14

1.
02

1.
03

1.
00

[2
6a

,2
6b

,2
6c

] 
0.

85
[2

6a
,2

6b
,2

6c
] 

0.
87

[2
6a

,2
6b

,2
6c

] 
0.

88
[2

4a
,2

4b
,2

5a
,2

5b
] 

1.
27

[2
4a

,2
4b

,2
5a

,2
5b

] 
1.

30
[2

4a
,2

4b
,2

5a
,2

5b
] 

1.
34

[2
4a

,2
4b

,2
5a

,2
5b

] 
1.

40
[2

3a
,2

3b
] 

1.
77

[2
3a

,2
3b

] 
1.

79
[2

3a
,2

3b
] 

1.
80

[2
3a

,2
3b

] 
1.

82
[2

3a
,2

3b
] 

1.
83

[1
4a

,1
4b

] 
2.

86
[1

4a
,1

4b
] 

2.
88

[1
4a

,1
4b

] 
2.

89

[2
2a

,2
2b

] 
5.

60
[1

5a
,1

5b
] 

5.
74

[1
7a

,2
1a

] 
7.

05
[1

7a
,2

1a
] 

7.
07

[2
a]

 7
.1

1
[2

a]
 7

.1
1

[2
a]

 7
.1

3
[2

a]
 7

.1
3

[1
8a

,1
9a

,2
0a

] 
7.

29
[1

8a
,1

9a
,2

0a
] 

7.
35

[3
a]

 7
.7

1
[3

a]
 7

.7
3

[6
a]

 7
.8

0

1H Spectrum

32



13
.2

3

21
.6

5

26
.7

7

30
.8

5

48
.2

0

11
4.

42

11
9.

07

12
4.

85
12

6.
51

13
3.

41
13

4.
61

15
0.

28
15

3.
50

13C Spectrum
32



f1
 (

pp
m

)

32

2D-NOESY Spectrum



26 1 17, 21 153

Aromatic Region of the 2D-NOESY Spectrum of the Compound 32



f1
 (

pp
m

)

32

2D-COSY Spectrum



7.007.057.107.157.207.257.307.357.407.457.507.557.607.657.707.757.807.85
f2 (ppm)

7.0

7.1

7.2

7.3

7.4

7.5

7.6

7.7

7.8

7.9

1

2
3

4

5
6

7
8

9
N
10

N
11

12

N
13

141516

1718

19

20 21

NH222

23

24

25

CH326

26 1 17, 213

Aromatic Region of the 2D-COSY Spectrum of the Compound 32



32



3.
17

4.
16

1.
99

1.
95

2.
10

1.
74

2.
01

1.
90

1.
03

2.
86

1.
05

0.
99

1.
00

[2
7a

,2
7b

,2
7c

] 
0.

87
[2

7a
,2

7b
,2

7c
] 

0.
88

[2
7a

,2
7b

,2
7c

] 
0.

90

[2
5a

,2
5b

,2
6a

,2
6b

] 
1.

28
[2

5a
,2

5b
,2

6a
,2

6b
] 

1.
30

[2
4a

,2
4b

] 
1.

39
[2

3a
,2

3b
] 

1.
77

[2
3a

,2
3b

] 
1.

79
[2

3a
,2

3b
] 

1.
81

[2
3a

,2
3b

] 
1.

83
[2

3a
,2

3b
] 

1.
85

[1
4a

,1
4b

] 
2.

86
[1

4a
,1

4b
] 

2.
88

[1
4a

,1
4b

] 
2.

90

[2
2a

,2
2b

] 
5.

63
[1

5a
,1

5b
] 

5.
73

[1
7a

,2
1a

] 
7.

06
[1

7a
,2

1a
] 

7.
08

[2
a]

 7
.1

1
[2

a]
 7

.1
3

[2
a]

 7
.1

5
7.

28

[1
8a

,1
9a

,2
0a

] 
7.

32

[3
a]

 7
.7

1
[3

a]
 7

.7
3

[6
a]

 7
.8

0
[6

a]
 7

.8
3

1H Spectrum 33



14
.0

1

22
.4

6

27
.4

6
27

.9
0

29
.0

5
31

.4
4

48
.8

4

11
5.

20

11
9.

70

12
5.

54
12

7.
02

13
3.

98
13

5.
38

14
4.

59

15
1.

10
15

4.
01

13C Spectrum 33



33



3.
09

6.
18

2.
06

2.
04

1.
97

3.
98

1.
98

1.
10

3.
14

1.
09

1.
01

1.
00

[2
8a

,2
8b

,2
8c

] 
0.

85
[2

8a
,2

8b
,2

8c
] 

0.
86

[2
8a

,2
8b

,2
8c

] 
0.

87

[2
5a

,2
5b

,2
6a

,2
6b

,2
7a

,2
7b

] 
1.

19
[2

5a
,2

5b
,2

6a
,2

6b
,2

7a
,2

7b
] 

1.
22

[2
5a

,2
5b

,2
6a

,2
6b

,2
7a

,2
7b

] 
1.

26
[2

5a
,2

5b
,2

6a
,2

6b
,2

7a
,2

7b
] 

1.
30

[2
3a

,2
3b

] 
1.

76
[2

3a
,2

3b
] 

1.
77

[2
3a

,2
3b

] 
1.

79
[2

3a
,2

3b
] 

1.
80

[2
3a

,2
3b

] 
1.

82

[1
4a

,1
4b

] 
2.

85
[1

4a
,1

4b
] 

2.
87

[1
4a

,1
4b

] 
2.

88

[1
5a

,1
5b

,2
2a

,2
2b

] 
5.

72

[1
7a

,2
1a

] 
7.

05
[1

7a
,2

1a
] 

7.
06

[2
a]

 7
.1

1
[2

a]
 7

.1
1

[2
a]

 7
.1

2
[2

a]
 7

.1
2

[2
a]

 7
.1

3

[1
8a

,1
9a

,2
0a

] 
7.

29
[1

8a
,1

9a
,2

0a
] 

7.
32

[1
a]

 7
.4

5
[3

a]
 7

.7
0

[3
a]

 7
.7

0
[3

a]
 7

.7
2

[3
a]

 7
.7

2
[6

a]
 7

.8
0

[6
a]

 7
.8

0

1H Spectrum
34



12
.3

4

20
.8

5
25

.7
5

26
.2

1
27

.1
9

27
.6

0
29

.8
9

47
.1

5

11
3.

31

11
8.

05
12

0.
69

12
3.

80
12

4.
86

12
6.

36

13
2.

39
13

3.
55

14
2.

11

14
9.

22

15
2.

52

13C Spectrum
34



34



3.
05

10
.1

3
2.

02

2.
07

1.
96

1.
92

1.
87

1.
99

1.
10

3.
30

1.
14

1.
02

1.
00

[3
0a

,3
0b

,3
0c

] 
0.

86
[3

0a
,3

0b
,3

0c
] 

0.
87

[3
0a

,3
0b

,3
0c

] 
0.

88

[2
5a

,2
5b

,2
6a

,2
6b

,2
7a

,2
7b

,2
8a

,2
8b

,2
9a

,2
9b

] 
1.

24
[2

5a
,2

5b
,2

6a
,2

6b
,2

7a
,2

7b
,2

8a
,2

8b
,2

9a
,2

9b
] 

1.
27

[2
4a

,2
4b

] 
1.

37
[2

3a
,2

3b
] 

1.
76

[2
3a

,2
3b

] 
1.

77
[2

3a
,2

3b
] 

1.
79

[2
3a

,2
3b

] 
1.

80
[2

3a
,2

3b
] 

1.
82

[1
4a

,1
4b

] 
2.

85
[1

4a
,1

4b
] 

2.
87

[1
4a

,1
4b

] 
2.

88

[1
5a

,1
5b

] 
5.

72
[2

2a
,2

2b
] 

5.
85

[1
7a

,2
1a

] 
7.

05
[1

7a
,2

1a
] 

7.
06

[2
a]

 7
.1

2
[2

a]
 7

.1
2

[2
a]

 7
.1

3
[2

a]
 7

.1
3

[1
8a

,1
9a

,2
0a

] 
7.

29
[1

8a
,1

9a
,2

0a
] 

7.
35

[3
a]

 7
.7

0
[3

a]
 7

.7
0

[3
a]

 7
.7

2

[6
a]

 7
.8

1

1H Spectrum 35



12
.0

0

20
.5

3

25
.3

5
25

.7
8

27
.1

2
27

.1
3

27
.2

6

46
.7

9

11
2.

77

11
7.

71
12

0.
47

12
3.

40
12

5.
25

13
2.

10
13

3.
07

14
1.

13

14
8.

72

15
2.

31

13C Spectrum

35



35



2.
99

13
.9

6
2.

00

2.
04

2.
07

1.
89

1.
76

1.
91

1.
00

3.
00

1.
06

1.
02

1.
00

[3
2a

,3
2b

,3
2c

] 
0.

86
[3

2a
,3

2b
,3

2c
] 

0.
88

[3
2a

,3
2b

,3
2c

] 
0.

89

[2
5a

,2
5b

,2
6a

,2
6b

,2
7a

,2
7b

,2
8a

,2
8b

,2
9a

,2
9b

,3
0a

,3
0b

,3
1a

,3
1b

] 
1.

24
[2

5a
,2

5b
,2

6a
,2

6b
,2

7a
,2

7b
,2

8a
,2

8b
,2

9a
,2

9b
,3

0a
,3

0b
,3

1a
,3

1b
] 

1.
29

[2
4a

,2
4b

] 
1.

37
[2

3a
,2

3b
] 

1.
76

[2
3a

,2
3b

] 
1.

77
[2

3a
,2

3b
] 

1.
79

[2
3a

,2
3b

] 
1.

80
[2

3a
,2

3b
] 

1.
82

[1
4a

,1
4b

] 
2.

85
[1

4a
,1

4b
] 

2.
87

[1
4a

,1
4b

] 
2.

88

[2
2a

,2
2b

] 
5.

70
[1

5a
,1

5b
] 

5.
73

[1
7a

,2
1a

] 
7.

05
[1

7a
,2

1a
] 

7.
06

[2
a]

 7
.1

1
[2

a]
 7

.1
1

[2
a]

 7
.1

3
[2

a]
 7

.1
4

[1
8a

,1
9a

,2
0a

] 
7.

29

[1
a]

 7
.4

5

[3
a]

 7
.7

1
[3

a]
 7

.7
2

[6
a]

 7
.8

0
[6

a]
 7

.8
2

1H Spectrum 36



12
.4

3

20
.9

8

25
.7

8
26

.2
4

27
.5

6
27

.6
2

27
.6

7

27
.8

8

47
.1

9

11
3.

34

11
8.

08
12

0.
73

12
3.

83
12

5.
53

13
2.

43
13

3.
58

14
2.

11

14
9.

23

15
2.

56

13C Spectrum

36



36



2.
99

22
.0

3
2.

15

2.
18

2.
00

1.
84

1.
84

1.
99

1.
16

2.
93

1.
19

1.
02

1.
00

[3
6a

,3
6b

,3
6c

] 
0.

86
[3

6a
,3

6b
,3

6c
] 

0.
88

[3
6a

,3
6b

,3
6c

] 
0.

89

[2
5a

,2
5b

,2
6a

,2
6b

,2
7a

,2
7b

,2
8a

,2
8b

,2
9a

,2
9b

,3
0a

,3
0b

,3
1a

,3
1b

,3
2a

,3
2b

,3
3a

,3
3b

,3
4a

,3
4b

,3
5a

,3
5b

] 
1.

23
[2

5a
,2

5b
,2

6a
,2

6b
,2

7a
,2

7b
,2

8a
,2

8b
,2

9a
,2

9b
,3

0a
,3

0b
,3

1a
,3

1b
,3

2a
,3

2b
,3

3a
,3

3b
,3

4a
,3

4b
,3

5a
,3

5b
] 

1.
25

[2
5a

,2
5b

,2
6a

,2
6b

,2
7a

,2
7b

,2
8a

,2
8b

,2
9a

,2
9b

,3
0a

,3
0b

,3
1a

,3
1b

,3
2a

,3
2b

,3
3a

,3
3b

,3
4a

,3
4b

,3
5a

,3
5b

] 
1.

28
[2

5a
,2

5b
,2

6a
,2

6b
,2

7a
,2

7b
,2

8a
,2

8b
,2

9a
,2

9b
,3

0a
,3

0b
,3

1a
,3

1b
,3

2a
,3

2b
,3

3a
,3

3b
,3

4a
,3

4b
,3

5a
,3

5b
] 

1.
29

[2
5a

,2
5b

,2
6a

,2
6b

,2
7a

,2
7b

,2
8a

,2
8b

,2
9a

,2
9b

,3
0a

,3
0b

,3
1a

,3
1b

,3
2a

,3
2b

,3
3a

,3
3b

,3
4a

,3
4b

,3
5a

,3
5b

] 
1.

31

[2
4a

,2
4b

] 
1.

38
[2

3a
,2

3b
] 

1.
76

[2
3a

,2
3b

] 
1.

78
[2

3a
,2

3b
] 

1.
79

[2
3a

,2
3b

] 
1.

81
[2

3a
,2

3b
] 

1.
82

[1
4a

,1
4b

] 
2.

86
[1

4a
,1

4b
] 

2.
87

[1
4a

,1
4b

] 
2.

89

[2
2a

,2
2b

] 
5.

69
[1

5a
,1

5b
] 

5.
73

5.
75

[1
7a

,2
1a

] 
7.

05
[1

7a
,2

1a
] 

7.
06

[1
7a

,2
1a

] 
7.

07
[2

a]
 7

.1
1

[2
a]

 7
.1

1
[2

a]
 7

.1
2

[2
a]

 7
.1

3
[2

a]
 7

.1
3

7.
26

[1
8a

,1
9a

,2
0a

] 
7.

30
[1

8a
,1

9a
,2

0a
] 

7.
32

[1
a]

 7
.4

4
[3

a]
 7

.7
1

[3
a]

 7
.7

1
[3

a]
 7

.7
2

[3
a]

 7
.7

3
[6

a]
 7

.8
0

[6
a]

 7
.8

0
[6

a]
 7

.8
1

[6
a]

 7
.8

2

1H Spectrum 37



11
.8

6

20
.4

3

25
.2

1
26

.9
9

27
.1

1
27

.3
2

27
.3

9
27

.4
3

46
.6

2

11
2.

78

11
7.

50
12

0.
16

12
3.

26
12

4.
96

13
1.

85
13

3.
01

14
1.

59

14
8.

66

15
1.

99

13C Spectrum

37



37



2.
16

2.
11

2.
13

1.
83

2.
15

1.
05

2.
15

1.
14

3.
12

1.
05

1.
06

1.
00

[1
6a

,1
6b

] 
2.

57
[1

6a
,1

6b
] 

2.
57

[1
6a

,1
6b

] 
2.

58
[1

6a
,1

6b
] 

2.
59

[1
6a

,1
6b

] 
2.

60
[1

6a
,1

6b
] 

2.
60

[1
6a

,1
6b

] 
2.

62

[1
7a

,1
7b

] 
2.

95
[1

7a
,1

7b
] 

2.
96

[1
7a

,1
7b

] 
2.

97
[1

7a
,1

7b
] 

2.
98

[1
8a

,1
8b

] 
5.

00
[1

8a
,1

8b
] 

5.
01

[1
8a

,1
8b

] 
5.

01
[1

8a
,1

8b
] 

5.
01

[1
8a

,1
8b

] 
5.

02
[1

8a
,1

8b
] 

5.
03

[1
8a

,1
8b

] 
5.

03
[1

8a
,1

8b
] 

5.
03

[1
8a

,1
8b

] 
5.

04
[1

8a
,1

8b
] 

5.
05

[1
8a

,1
8b

] 
5.

05
[1

8a
,1

8b
] 

5.
05

[1
8a

,1
8b

] 
5.

08

[1
4a

,1
4b

] 
5.

58

[2
5a

,2
5b

] 
5.

74
[1

5a
] 

5.
85

[1
5a

] 
5.

87
[1

5a
] 

5.
87

[1
5a

] 
5.

88
[1

5a
] 

5.
89

[1
5a

] 
5.

90

[1
5a

] 
5.

92
[2

0a
,2

4a
] 

7.
06

[2
0a

,2
4a

] 
7.

07
[2

0a
,2

4a
] 

7.
07

[2
a]

 7
.1

1
[2

a]
 7

.1
1

[2
a]

 7
.1

3
[2

a]
 7

.1
3

[2
1a

,2
2a

,2
3a

] 
7.

29
[2

1a
,2

2a
,2

3a
] 

7.
31

[2
1a

,2
2a

,2
3a

] 
7.

33
[1

a]
 7

.4
4

[3
a]

 7
.7

2
[3

a]
 7

.7
2

[3
a]

 7
.7

4
[3

a]
 7

.7
4

[6
a]

 7
.7

9

1H Spectrum

38



24
.7

7

29
.5

9

46
.7

2

11
3.

92

11
7.

57
12

0.
17

12
3.

43
12

5.
02

13
1.

93
13

3.
06

13
4.

50

14
8.

87
15

0.
99

13C Spectrum 38



38



2.
02

5.
89

1.
00

0.
96

1.
00

0.
91

0.
95

[1
2a

,1
2b

] 
5.

13
[1

2a
,1

2b
] 

5.
14

[2
a,

14
a,

15
a,

16
a,

17
a,

18
a]

 7
.3

9
[2

a,
14

a,
15

a,
16

a,
17

a,
18

a]
 7

.4
0

[2
a,

14
a,

15
a,

16
a,

17
a,

18
a]

 7
.4

1
[2

a,
14

a,
15

a,
16

a,
17

a,
18

a]
 7

.4
1

[2
a,

14
a,

15
a,

16
a,

17
a,

18
a]

 7
.4

3
[2

a,
14

a,
15

a,
16

a,
17

a,
18

a]
 7

.4
4

[2
a,

14
a,

15
a,

16
a,

17
a,

18
a]

 7
.4

5
[2

a,
14

a,
15

a,
16

a,
17

a,
18

a]
 7

.4
7

[2
a,

14
a,

15
a,

16
a,

17
a,

18
a]

 7
.4

9

[1
a]

 7
.7

8

[3
a]

 8
.0

3
[3

a]
 8

.0
5

[6
a]

 8
.3

0
[6

a]
 8

.3
2

[9
a]

 9
.4

2

[1
1a

] 
9.

89

1H Spectrum

40



53
.0

6

11
9.

14

12
5.

58
12

6.
33

12
6.

84
12

7.
16

12
9.

36
13

2.
73

13
6.

84

14
7.

37

15
0.

64
15

1.
01

13C Spectrum 40



40



2.
16

1.
02

2.
11

7.
10

1.
03

1.
00

1.
00

[1
2a

,1
2b

] 
3.

78

[1
1a

] 
4.

05

[1
3a

,1
3b

] 
4.

43

[1
a,

2a
,1

5a
,1

6a
,1

7a
,1

8a
,1

9a
] 

7.
30

[1
a,

2a
,1

5a
,1

6a
,1

7a
,1

8a
,1

9a
] 

7.
32

[1
a,

2a
,1

5a
,1

6a
,1

7a
,1

8a
,1

9a
] 

7.
33

[1
a,

2a
,1

5a
,1

6a
,1

7a
,1

8a
,1

9a
] 

7.
33

[1
a,

2a
,1

5a
,1

6a
,1

7a
,1

8a
,1

9a
] 

7.
35

[1
a,

2a
,1

5a
,1

6a
,1

7a
,1

8a
,1

9a
] 

7.
37

[1
a,

2a
,1

5a
,1

6a
,1

7a
,1

8a
,1

9a
] 

7.
38

[1
a,

2a
,1

5a
,1

6a
,1

7a
,1

8a
,1

9a
] 

7.
40

[1
a,

2a
,1

5a
,1

6a
,1

7a
,1

8a
,1

9a
] 

7.
42

[1
a,

2a
,1

5a
,1

6a
,1

7a
,1

8a
,1

9a
] 

7.
44

[1
a,

2a
,1

5a
,1

6a
,1

7a
,1

8a
,1

9a
] 

7.
47

[1
a,

2a
,1

5a
,1

6a
,1

7a
,1

8a
,1

9a
] 

7.
48

[1
a,

2a
,1

5a
,1

6a
,1

7a
,1

8a
,1

9a
] 

7.
49

[1
a,

2a
,1

5a
,1

6a
,1

7a
,1

8a
,1

9a
] 

7.
50

[3
a]

 7
.7

4
[3

a]
 7

.7
6

[6
a]

 7
.9

9
[6

a]
 8

.0
1

[9
a]

 8
.5

3

1H Spectrum

41



50
.9

8

99
.9

8

12
0.

06

12
5.

76
12

6.
05

12
7.

60
12

7.
77

12
8.

81
12

9.
84

12
9.

89

13
9.

77
14

1.
10

14
3.

48
14

3.
59

13C Spectrum

41



41



1.
07

1.
99

1.
99

1.
74

2.
02

1.
97

1.
09

3.
05

1.
17

1.
00

1.
04

[1
8a

] 
1.

99
[1

8a
] 

1.
99

[1
8a

] 
2.

00

[1
6a

,1
6b

] 
2.

80
[1

6a
,1

6b
] 

2.
80

[1
6a

,1
6b

] 
2.

81
[1

6a
,1

6b
] 

2.
82

[1
6a

,1
6b

] 
2.

82
[1

7a
,1

7b
] 

3.
10

[1
7a

,1
7b

] 
3.

11
[1

7a
,1

7b
] 

3.
12

[1
7a

,1
7b

] 
3.

13

[1
4a

,1
4b

] 
5.

68
[2

5a
,2

5b
] 

5.
79

[2
0a

,2
4a

] 
7.

06
[2

0a
,2

4a
] 

7.
07

[2
0a

,2
4a

] 
7.

08
[2

a]
 7

.1
4

[2
a]

 7
.1

4
[2

a]
 7

.1
5

[2
a]

 7
.1

5

[2
1a

,2
2a

,2
3a

] 
7.

30
[2

1a
,2

2a
,2

3a
] 

7.
33

[1
a]

 7
.4

7
[3

a]
 7

.7
3

[3
a]

 7
.7

4
[3

a]
 7

.7
5

[3
a]

 7
.7

5

[6
a]

 7
.8

0

1H Spectrum
43



15
.6

3

25
.0

6

47
.4

6

68
.1

5

81
.1

6

11
3.

52

11
8.

33
12

1.
13

12
4.

08
12

6.
01

13
2.

82
13

3.
45

14
9.

42
15

0.
49

13C Spectrum
43



43



3.
14

4.
28

2.
07

2.
01

1.
99

2.
01

3.
04

1.
07

1.
05

1.
02

1.
00

[1
5a

,1
5b

,1
5c

] 
0.

86
[1

5a
,1

5b
,1

5c
] 

0.
88

[1
5a

,1
5b

,1
5c

] 
0.

90
[1

6a
,1

6b
,1

7a
,1

7b
] 

1.
28

[1
6a

,1
6b

,1
7a

,1
7b

] 
1.

32
[1

6a
,1

6b
,1

7a
,1

7b
] 

1.
35

[1
6a

,1
6b

,1
7a

,1
7b

] 
1.

39
[1

8a
,1

8b
] 

1.
81

[1
8a

,1
8b

] 
1.

83
[1

8a
,1

8b
] 

1.
84

[1
8a

,1
8b

] 
1.

86
[1

8a
,1

8b
] 

1.
88

[1
9a

,1
9b

] 
2.

96
[1

9a
,1

9b
] 

2.
98

[1
9a

,1
9b

] 
3.

00

[2
6a

,2
6b

] 
5.

81

[2
1a

,2
5a

] 
7.

04
[2

1a
,2

5a
] 

7.
06

[2
2a

,2
3a

,2
4a

] 
7.

30
[2

2a
,2

3a
,2

4a
] 

7.
37

[1
a]

 7
.5

8

[3
a]

 7
.8

7

[6
a]

 8
.1

5
[6

a]
 8

.1
7

1H Spectrum

44



13
.9

0

22
.2

9
27

.7
0

27
.9

1

31
.6

3

49
.1

9

11
7.

29
11

9.
91

12
5.

40
12

7.
56

12
9.

42

13
3.

74
13

4.
74

13
5.

40

14
3.

60
14

3.
96

15
6.

40

13C Spectrum
44



44



2.
96

4.
11

1.
98

1.
94

1.
96

2.
98

1.
06

3.
03

1.
04

1.
00

0.
98

[1
5a

,1
5b

,1
5c

] 
0.

81
[1

5a
,1

5b
,1

5c
] 

0.
82

[1
6a

,1
6b

,1
7a

,1
7b

] 
1.

28

[1
8a

,1
8b

] 
1.

67
[1

8a
,1

8b
] 

1.
68

[1
8a

,1
8b

] 
1.

70
[1

8a
,1

8b
] 

1.
72

[1
9a

,1
9b

] 
2.

81
[1

9a
,1

9b
] 

2.
83

[1
9a

,1
9b

] 
2.

85

[2
6a

,2
6b

] 
5.

83

[2
a,

21
a,

25
a]

 7
.0

3
[2

a,
21

a,
25

a]
 7

.0
5

[2
3a

] 
7.

25
[1

a,
22

a,
24

a]
 7

.3
4

[6
a]

 7
.7

3
[6

a]
 7

.7
5

[1
1a

] 
11

.5
9

1H Spectrum

46



14
.2

6

22
.3

0

26
.6

9

31
.2

2

48
.4

4

11
2.

04

11
6.

69

12
1.

27

12
5.

94
12

8.
08

13
4.

44
13

6.
73

13
7.

04

15
4.

36

15
7.

78

13C Spectrum

46



46



3.
21

4.
38

2.
07

2.
04

2.
01

2.
03

4.
17

1.
03

3.
10

1.
03

1.
00

1.
99

[1
5a

,1
5b

,1
5c

] 
0.

90
[1

5a
,1

5b
,1

5c
] 

0.
92

[1
5a

,1
5b

,1
5c

] 
0.

94

[1
6a

,1
6b

,1
7a

,1
7b

] 
1.

34
[1

6a
,1

6b
,1

7a
,1

7b
] 

1.
40

[1
6a

,1
6b

,1
7a

,1
7b

] 
1.

47
[1

8a
,1

8b
] 

1.
87

[1
8a

,1
8b

] 
1.

89
[1

8a
,1

8b
] 

1.
91

[1
8a

,1
8b

] 
1.

93
[1

8a
,1

8b
] 

1.
95

[1
9a

,1
9b

] 
2.

95
[1

9a
,1

9b
] 

2.
97

[1
9a

,1
9b

] 
2.

99

[2
6a

,2
6b

] 
5.

84

[2
1a

,2
5a

] 
7.

09
[2

1a
,2

5a
] 

7.
10

[2
1a

,2
5a

] 
7.

11

[2
a,

22
a,

23
a,

24
a]

 7
.3

2
[2

a,
22

a,
23

a,
24

a]
 7

.3
9

[2
8a

,2
9a

,3
0a

] 
7.

63
[3

a]
 7

.9
2

[3
a]

 7
.9

4
[6

a]
 8

.3
1

[6
a]

 8
.3

2

[6
a]

 8
.3

4

[2
7a

,3
1a

] 
8.

77
[2

7a
,3

1a
] 

8.
78

[2
7a

,3
1a

] 
8.

78

[2
7a

,3
1a

] 
8.

80

1H Spectrum
47



13
.9

7

22
.3

7
27

.4
8

27
.5

6

31
.5

8

48
.9

2

11
7.

17
11

9.
61

12
5.

52
12

6.
74

12
8.

37
12

9.
31

13
5.

01
13

8.
18

14
4.

50

15
1.

02

15
5.

17

13C Spectrum 47



47



3.
06

2.
28

2.
16

2.
00

1.
94

1.
05

2.
08

1.
08

3.
88

0.
93

[1
9a

,1
9b

,1
9c

] 
0.

87
[1

9a
,1

9b
,1

9c
] 

0.
88

[1
9a

,1
9b

,1
9c

] 
0.

89
[1

9a
,1

9b
,1

9c
] 

0.
89

[1
9a

,1
9b

,1
9c

] 
0.

90
[1

5a
,1

5b
] 

1.
37

[1
5a

,1
5b

] 
1.

39
[1

5a
,1

5b
] 

1.
40

[1
5a

,1
5b

] 
1.

42
[1

6a
,1

6b
] 

1.
75

[1
6a

,1
6b

] 
1.

77
[1

6a
,1

6b
] 

1.
78

[1
6a

,1
6b

] 
1.

80
[1

6a
,1

6b
] 

1.
81

[1
7a

,1
7b

] 
2.

79
[1

7a
,1

7b
] 

2.
80

[1
7a

,1
7b

] 
2.

82

[2
6a

,2
6b

] 
5.

61

[2
a]

 6
.8

7
[2

a]
 6

.8
7

[2
a]

 6
.8

8
[2

a]
 6

.9
0

[2
1a

,2
5a

] 
7.

05

[1
a]

 7
.2

1
[3

a,
22

a,
23

a,
24

a]
 7

.3
1

[3
a,

22
a,

23
a,

24
a]

 7
.3

4

1H Spectrum

48



11
.5

8

20
.3

4

24
.8

1
27

.6
8

46
.5

0

11
7.

94
11

9.
10

12
3.

30
12

5.
13

12
7.

13
13

3.
18

15
1.

78

13C Spectrum 48



48



3.
01

2.
29

2.
14

2.
03

2.
03

1.
96

1.
11

3.
09

1.
04

1.
03

1.
00

[1
8a

,1
8b

,1
8c

] 
0.

88
[1

8a
,1

8b
,1

8c
] 

0.
90

[1
8a

,1
8b

,1
8c

] 
0.

91

[1
7a

,1
7b

] 
1.

37
[1

7a
,1

7b
] 

1.
39

[1
7a

,1
7b

] 
1.

42
[1

6a
,1

6b
] 

1.
71

[1
6a

,1
6b

] 
1.

73
[1

6a
,1

6b
] 

1.
74

[1
6a

,1
6b

] 
1.

76
[1

6a
,1

6b
] 

1.
77

[1
6a

,1
6b

] 
1.

79

[1
5a

,1
5b

] 
2.

91
[1

5a
,1

5b
] 

2.
92

[1
5a

,1
5b

] 
2.

94

[1
9a

,1
9b

] 
5.

82

[2
1a

,2
5a

] 
7.

02
[2

1a
,2

5a
] 

7.
03

[2
a]

 7
.1

0
[2

a]
 7

.1
1

[2
a]

 7
.1

2
[2

a]
 7

.1
2

[2
a]

 7
.1

4
[2

a]
 7

.1
4

[2
2a

,2
3a

,2
4a

] 
7.

24

[2
2a

,2
3a

,2
4a

] 
7.

31
[3

a]
 7

.7
8

[3
a]

 7
.8

0
[6

a]
 7

.8
1

[6
a]

 7
.8

3 49

1H Spectrum



12
.5

1

21
.8

4

26
.2

6
29

.2
8

48
.2

3

11
4.

47
12

0.
02

12
2.

23
12

4.
68

12
5.

10

12
8.

68

13
3.

54
13

5.
64

14
3.

19

15
1.

25

15
4.

65

49
13C Spectrum



49



3.
09

2.
10

2.
10

2.
07

2.
04

2.
02

2.
97

1.
06

1.
06

1.
04

1.
00

0.
93

[2
4a

,2
4b

,2
4c

] 
0.

94
[2

4a
,2

4b
,2

4c
] 

0.
96

[2
4a

,2
4b

,2
4c

] 
0.

97
[1

8a
,1

8b
] 

1.
43

[1
8a

,1
8b

] 
1.

46
[1

8a
,1

8b
] 

1.
50

[1
4a

,1
4b

] 
1.

86
[1

4a
,1

4b
] 

1.
88

[1
4a

,1
4b

] 
1.

90
[1

4a
,1

4b
] 

1.
92

[1
4a

,1
4b

] 
1.

94

[1
5a

,1
5b

] 
2.

92
[1

5a
,1

5b
] 

2.
94

[1
5a

,1
5b

] 
2.

96

[1
6a

,1
6b

] 
5.

80

[1
9a

,2
3a

] 
7.

05
[1

9a
,2

3a
] 

7.
07

[2
0a

,2
1a

,2
2a

] 
7.

31
[2

0a
,2

1a
,2

2a
] 

7.
37

[2
a]

 7
.4

4

[3
a]

 7
.9

2

[6
a]

 8
.2

4
[6

a]
 8

.2
7

[9
a]

 9
.3

8
1H Spectrum

50



13
.7

7

22
.5

3

27
.1

8
29

.5
7

48
.9

4

11
7.

58
11

9.
88

12
5.

47
12

6.
29

12
6.

72

12
9.

35
13

4.
10

13
5.

14
13

6.
53

14
4.

75
14

4.
98

15
5.

81

13C Spectrum
50



50



3.
00

1.
96

1.
94

1.
94

2.
01

4.
06

1.
02

1.
00

1.
00

[1
9a

,1
9b

,1
9c

] 
1.

43
[1

9a
,1

9b
,1

9c
] 

1.
45

[1
9a

,1
9b

,1
9c

] 
1.

47

[1
8a

,1
8b

] 
3.

36
[1

8a
,1

8b
] 

3.
37

[1
8a

,1
8b

] 
3.

39
[1

8a
,1

8b
] 

3.
41

[1
4a

,1
4b

] 
4.

71

[1
5a

,1
5b

] 
6.

00

[2
1a

,2
5a

] 
7.

15
[2

1a
,2

5a
] 

7.
16

[2
a,

22
a,

23
a,

24
a]

 7
.3

3

[1
a]

 7
.6

7

[3
a]

 7
.8

3
[6

a]
 8

.0
1

[6
a]

 8
.0

3

1H Spectrum
52



10
.0

6

42
.3

6
43

.1
7

48
.9

4

11
2.

47

11
8.

34

12
1.

76
12

4.
97

12
8.

12

13
4.

03
13

4.
46

13
6.

86

14
8.

45
14

9.
52

13C Spectrum 52



52



3.
07

5.
82

2.
11

2.
00

1.
98

1.
90

1.
00

1.
02

0.
99

1.
00

[2
3a

,2
3b

,2
3c

] 
1.

02
[2

3a
,2

3b
,2

3c
] 

1.
04

[2
3a

,2
3b

,2
3c

] 
1.

05

[1
8a

,1
8b

,1
8c

,1
9a

,1
9b

,1
9c

] 
1.

27

[2
2a

,2
2b

] 
1.

47
[2

2a
,2

2b
] 

1.
53

[2
1a

,2
1b

] 
1.

85
[2

1a
,2

1b
] 

1.
87

[2
1a

,2
1b

] 
1.

89
[2

1a
,2

1b
] 

1.
91

[2
1a

,2
1b

] 
1.

93

[1
4a

,1
4b

] 
3.

10
[1

4a
,1

4b
] 

3.
12

[1
4a

,1
4b

] 
3.

14

[2
0a

,2
0b

] 
4.

63

[2
a]

 7
.2

9
[2

a]
 7

.3
1

[2
a]

 7
.3

3
[1

a]
 7

.4
5

[1
a]

 7
.4

7
[1

a]
 7

.4
9

[3
a]

 7
.6

8
[3

a]
 7

.7
0

[6
a]

 8
.2

5
[6

a]
 8

.2
7

1H Spectrum

54



12
.8

6

22
.2

4

26
.5

2
29

.7
2

54
.8

0

71
.1

6

11
5.

31

12
0.

93
12

1.
49

12
5.

12
12

5.
41

12
6.

75

13
4.

53

14
3.

80

15
1.

22

15
6.

33

13C Spectrum 54



54



1.
96

2.
06

3.
17

1.
09

1.
08

1.
02

1.
00

[1
4a

,1
4b

] 
6.

19

[1
6a

,2
0a

] 
7.

10
[1

6a
,2

0a
] 

7.
11

[1
6a

,2
0a

] 
7.

11
[1

7a
,1

8a
,1

9a
] 

7.
23

[1
7a

,1
8a

,1
9a

] 
7.

23
[1

7a
,1

8a
,1

9a
] 

7.
25

[1
7a

,1
8a

,1
9a

] 
7.

25
[1

7a
,1

8a
,1

9a
] 

7.
26

[1
7a

,1
8a

,1
9a

] 
7.

27
[2

a]
 7

.5
0

[2
a]

 7
.5

1
[2

a]
 7

.5
2

[2
a]

 7
.5

2
[2

a]
 7

.5
2

[2
a]

 7
.5

4
[1

a]
 7

.6
8

[1
a]

 7
.6

8
[1

a]
 7

.6
9

[1
a]

 7
.7

0

[3
a]

 7
.9

5
[3

a]
 7

.9
5

[3
a]

 7
.9

7
[3

a]
 7

.9
7

[6
a]

 8
.1

1
[6

a]
 8

.1
1

[6
a]

 8
.1

2
[6

a]
 8

.1
2

1H Spectrum

55



52
.0

0

11
2.

71

12
0.

01
12

4.
20

12
4.

24
12

5.
80

12
7.

24
13

1.
61

13
2.

71

13
6.

74

14
1.

16
14

2.
94

13C Spectrum 55



55



2.
24

2.
38

3.
36

1.
10

1.
12

1.
00

1.
06

[2
1a

,2
1b

] 
6.

36

[1
6a

,2
0a

] 
7.

24

[1
7a

,1
8a

,1
9a

] 
7.

39

[2
a]

 7
.6

2
[2

a]
 7

.6
3

[2
a]

 7
.6

4

[3
a]

 7
.7

8
[3

a]
 7

.7
9

[1
a]

 7
.8

6
[1

a]
 7

.8
7

[6
a]

 8
.1

8
[6

a]
 8

.1
9

[6
a]

 8
.1

9

1H Spectrum

56



54
.8

7

11
0.

78

11
3.

04

11
5.

29

11
7.

54
11

8.
48

12
3.

58

12
5.

83

12
9.

06

13
1.

52
13

3.
27

13
4.

33

13C Spectrum
56



56



3.
27

2.
30

2.
23

1.
99

2.
15

0.
92

2.
20

1.
15

1.
13

1.
11

1.
10

1.
13

1.
00

[2
7a

,2
7b

,2
7c

] 
1.

02
[2

7a
,2

7b
,2

7c
] 

1.
04

[2
7a

,2
7b

,2
7c

] 
1.

05
[2

6a
,2

6b
] 

1.
68

[2
6a

,2
6b

] 
1.

70
[2

6a
,2

6b
] 

1.
71

[2
6a

,2
6b

] 
1.

73
[2

6a
,2

6b
] 

1.
74

[2
6a

,2
6b

] 
1.

76

[2
5a

,2
5b

] 
3.

45
[2

5a
,2

5b
] 

3.
46

[2
5a

,2
5b

] 
3.

46
[2

5a
,2

5b
] 

3.
47

[2
5a

,2
5b

] 
3.

48
[2

5a
,2

5b
] 

3.
49

[1
5a

,1
5b

] 
5.

60

[1
7a

,2
1a

] 
7.

24
[1

7a
,2

1a
] 

7.
27

[1
9a

] 
7.

29
[1

8a
,2

0a
] 

7.
33

[1
8a

,2
0a

] 
7.

35
[1

8a
,2

0a
] 

7.
36

[2
a]

 7
.4

0

[1
a]

 7
.5

9

[3
a]

 7
.9

0

[6
a]

 8
.1

4
[6

a]
 8

.1
4

[6
a]

 8
.1

5
[2

3a
] 

8.
78

[2
3a

] 
8.

79
[2

3a
] 

8.
80

[9
a]

 9
.8

9
1H Spectrum

57



9.
22

20
.5

7

39
.6

8

44
.4

5

11
2.

78

11
7.

87
11

8.
43

12
3.

68
12

5.
87

13
2.

69

13
6.

25

14
3.

44

14
8.

67
15

1.
08

13C Spectrum
57



57


