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i. HR‐MALDI‐FT‐ICR‐MS Spectra 

 

Figure S1. High‐resolution mass spectrum of 4, observed spectrum (top) and isotopic patterns calculated for 

C33H13BBr7N3O2 as a [M]+ ion (bottom).    
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Figure S2. High‐resolution mass spectrum of 5, observed spectrum (top) and isotopic patterns calculated for 

C33H19BN3O as a [M–OH]+ ion (middle) and C33H20BN3O2 as a [M]+ ion (bottom).   
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Figure S3. High‐resolution mass spectrum of 6, observed spectrum (top) and isotopic patterns calculated for 

C33H19BN3O as a [M–Ph]+ ion (bottom).   



S5 

 

ii. 1H NMR Spectra 

 

Figure S4. 1H NMR spectrum of 5 in CDCl3.  indicates residual solvent signals. 

 

 

Figure S5. 1H NMR spectrum of 6 in CDCl3.  indicates residual solvent signals. 
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iii. Racemization of 5 at 40 C 

After  chiral  resolution  of  5,  the CD  spectrum was measured.  Because  of  the  incomplete  separation  and 

racemization  during  removing  solvent  from  the  eluted  fraction,  the  CD  intensities  were  relatively  low 

compared with those of 4 and 6. By heating the sample solution at 40 C, the CD intensities gradually decreased 

due to racemization in solution. 

 

Figure S6. CD (top) and UV/vis absorption (bottom) spectra of 5 in CH2Cl2 after chiral resolution (black line) 

and after heating at 40 C for 3 h (aqua blue line) and 19 h (pink line). 
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iv. Theoretical Calculations 

Table S1. Selected transition wavelengths, oscillator strengths, rotatory strengths, and major contributions of 

4ʹ calculated by the TDDFT method at the B3LYP/6‐311G(d,p) level. 

 

 

Table S2. Selected transition wavelengths, oscillator strengths, rotatory strengths, and major contributions of 

6ʹ calculated by the TDDFT method at the B3LYP/6‐311G(d,p) level. 
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Figure S7. Theoretical absorption and CD spectra of the P (red bars) and M (blue bars) isomers of (a) 4ʹ and 

(b) 6ʹ  calculated by  the TDDFT method at  the B3LYP/6‐311G(d,p)  level. The observed absorption and CD 

spectra of 4 and 6 are overlapping (4Fr1 and 6Fr1: blue line and 4Fr2 and 6Fr2: red line).   
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v. Analyses of Transition Dipole Moments 

Transition electric (TEDM) and transition magnetic (TMDM) dipole moments were generated from the TDDFT 

data by Multiwfn (Lu T.; Chen F., Multiwfn: A multifunctional wavefunction analyzer. J. Comput. Chem. 2012, 

33,  580–592.)  and  visualized  by VMD  (Humphrey, W.; Dalke, A.;  Schulten, K., VMD  ‐ Visual Molecular 

Dynamic. J. Molec. Graphics 1996, 14, 33–38.). 

 

 

Figure S8. TEDM (red arrow) and TMDM (blue arrow) of 4ʹP, top view: left and side view: right. 
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Figure S9. TEDM (red arrow) and TMDM (blue arrow) of 6ʹP, top view: left and side view: right. 
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Figure S10. TEDM (red arrow) and TMDM (blue arrow) of 6ʹP‐90, top view: left and side view: right. 
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vi. Theoretical 1H NMR Chemical Shifts of 6ʹ 

Theoretical 1H NMR chemical shifts of 6ʹ were calculated at the B3LYP/6‐311G(d,p) level with gauge‐including 

atomic orbitals (GIAOs) using the DFT‐optimized geometries. 

 

 

Figure S11. Theoretical 1H NMR chemical shifts of 6ʹ. 
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vii. Appendix 

Table Appx‐1. Cartesian coordinates of the DFT optimized geometry of 4ʹP at the B3LYP/6‐311G(d,p). 
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Table Appx‐2. Cartesian coordinates of the DFT optimized geometry of 4ʹM at the B3LYP/6‐311G(d,p). 
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Table Appx‐3. Cartesian coordinates of the DFT optimized geometry of 6ʹP at the B3LYP/6‐311G(d,p). 
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Table Appx‐4. Cartesian coordinates of the DFT optimized geometry of 6ʹM at the B3LYP/6‐311G(d,p). 

 


