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SUPPLEMENTARY MATERIAL



Complete list of hydrogen bonds of 4 and the relevant CCDC

4; borate(1-), trihydro-N6-(1methyl-10a-methoxy-9,10-dihydrolysergol(1+)

CCDC 1919106

Donor --- H....Acceptor ARU D-H H..A D..A D-H..A | A.H. A*
[A] [A] [A] [l []

O(1) --H(12) .H(14) 2574 0.826(17) 2.27(2) 2.983(16) 144.9(19)

O(1) --H(12) ..H(15) 2574 | 0.826(17) | 2.04(2) 2.809(15) | 156(2) 51.2(7)

C(3) --H(31) ..H(15) 0.97 2.20 2.886(16) | 127

C(4) —-H(41) .H(13) 0.96 2.26 2.674(16) | 105

C(5) --H(51) ..O(1) 0.97 2.44 2.8095(16) | 102

C(7) -H(71) ..O(1) 0.98 2.59 2.9450(18) | 102

C(7) -H(71) ..O(1) 0.95 2.39 2.9761(17) | 120

[ 2574.]1=1/2-x,2-y,-1/2+z

ABUKA]

http://dx.doi.org/10.1039/b103936a

Donor --- H....Acceptor ARU D-H H..A D...A D-H..A | A.H..A*
[A] [A] [A] ] ]

O(16) --H(160) ..O(17) 4645 | 0.88(4) 1.96(4) 2.780(2) 156(3)

0O(17) --H(170) ..H(18B) 4645 | 0.91(3) 2.07(4) 2.881(15) | 148(3)

0O(17) --H(170) ..H(18C) 4645 | 0.91(3) 1.93(3) 2.738(11) | 148(3) 56.1(10)

C(16) --H(16) ..O(12) 0.997(16) | 2.537(17) | 3.049(3) 111.7(10)

C(26) --H(26) ..O(16) 2665 | 1.01(2) 2.38(2) 3.214(3) 139.8(10)

[ 4645] = 1-x,-1/2+y,1/2-z
[ 2665] =3/2-x,1-y,1/2+z

DAZPIE

hitp://dx.doi.org/10.5517/cc9mlqn

Donor --- H....Acceptor ARU D-H H..A D..A D-H..A | A.H. A*
[A] [A] [A] [ [l

012 --H1 .N21 1655 | 1.12 2.35 3.460(4) 171

012 --H1 .H2A 1655 | 1.12 2.28 2.89 112 76

022 --H2 ._H1A 1455 | 0.97 2.14 3.00 147

022 --H2 .HI1B 1455 | 0.97 211 2.76 122 52

C113 --H113 .H2A 1645 | 1.03 2.23 3.17 150

C110 --H110A ..O12 1.04 2.27 3.050(4) 130

C210 --H210A ..0O22 1.04 2.29 3.003(4) 125

Cl12 --H12A .N11 1.04 2.45 2.923(9) 107

C22 --H22A .N21 1.04 2.47 2.966(8) 108

C113 --H113 .H2A 1645 | 1.03 2.23 3.17 150

C120 --H120 ..022 1555 | 1.05 2.47 3.455(8) 155
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| C217 --H217 .012 | 2755 | 1.05 2.42 [ 3.2207) | 132

[ 1655] = 1+x,y,z

[ 1645] = 1+x,-1+y,z

[ 1455] = -1+x,y,z

[ 2755] = 2-x,1/2+y,-z

DORHAW

http://dx.doi.org/10.5517/cc13g4k8

Donor --- H....Acceptor ARU D-H H..A D..A D-H..A | A.H.A*
[A] [A] [A] [l []

O(1) --H(1) ..H(91) 1655 | 0.78(3) |2.05(4) |2.8003) |16503)

N(1) --H(1B) ..O(1) 0993) |2.38@3) |2.872(3) | 110(2)

N(1) --H(1B) ..O(1) 2567 | 0.99(3) | 2.06(3) |2.935(4) |147(3) 96.4

[ 1655] =1+x,y,z

[ 2567.] = -x,1-y,2-z

DUZNUI

http://dx.doi.org/10.5517/ccvigtw

Donor --- H....Acceptor ARU D-H H..A D..A D-H..A | A.H..A*
[A] [A] [A] ] ']

02 --H2 .HIB1 4546 | 0.89(3) | 1.76(4) | 2.622) | 162(3)

Cl2 --H12B .01 0.99 2.52 2.868(3) 101

[ 4546] = -x,-1/2+y,3/2-z

WANTAI

http://dx.doi.org/10.1055/s-0031-1289727

Donor --- H....Acceptor ARU D-H H..A D..A D-H..A | A.H..A*
[A] [A] [A] ] ']

N -H(IN) .0 1655 | 0.97(2) |1.93(2) |2.892(2) | 167.4(18)

O --H(10) .H(2B) 2747 | 0.88(3) | 1.81(4) |2.68(2) | 173(3)

N -HE2N) .O 0.96() 233(3) | 2.8382) | 112(2)

[ 2747] = 2-x,-1/2+y,2-z
[ 1655] = 1+x,y,z
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