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S1. Biological material used in the isolation of bebrycin A (1). 

Bebrycin A was  isolated  from  three separate specimens of  the octocoral Bebryce grandis. The primary 

specimen  used  in  this  study  was  HBOI  Sample  Number:  10‐V‐00‐1‐004/HBOI  Museum  Catalog 

Number: 012:00825. The  specimen was  collected off  the  southeast  coast of Curacao, east of Fuikbaai 

(Latitude:  12  02.265’N  Longitude:  68  49.260’W)  using  the  Johnson  Sea  Link  II  human  occupied 

submersible  at  a  depth  of  128 m. A  second  specimen  that  yielded  bebrycin A was HBOI  Sample 

Number: 18‐XI‐02‐1‐005/HBOI Museum Catalog Number: 012:00823. This specimen was collected off 

the east side of Goulding Cay, New Providence Island, Bahamas (Latitude: 25 00.513’ N Longitude: 77 

33.932’ W) using  the  Johnson Sea Link  I human occupied submersible at a depth of 189.6 m. A  third 

specimen that yielded bebrycin A was HBOI Sample Number: 11‐IV‐05‐2‐001/HBOI Museum Catalog 

Number:  012:00824.  The  specimen was  collected  south  of  Bimini,  Bahamas  (Latitude:  25  15.065’ N 

Longitude: 79 10.983’ W) using the Johnson Sea Link I human occupied submersible at a depth of 147.8 

m. 

 

All three specimens have external morphology and spicules characteristic of the species Bebryce grandis 

Deichmann, 1936; Cnidaria  (Phylum), Anthozoa  (Class), Octocorallia  (Subclass), Alcyonacea  (Order), 

Holaxonia  (Suborder), Plexauridae  (Family). The species  is described  in Deichmann  (1936), page 125‐

126, and  images are  in Bayer and Cairns  (2004). The specimens are  tan colored, planar with upward 

curved, stout branches (2 mm diameter), and rounded calyces (1 mm diameter, 1 mm tall), which tend 

to alternate on the sides. The surface  is fine grained, with epifauna  including small hollow tubes and 

Serpulidae worm  tubes.   The axis  is brown and  fibrous. The  spicules are dominated by  cup  shaped 

rosette bodies (0.08 to 0.12 mm tall), and tri‐radiate and quad‐radiate crosses are about 0.15 to 0.3 mm. 

It  is known  from depths of 91  to 281 m, and distribution  includes  the southeastern U.S.,  the Gulf of 

Mexico, and the Caribbean.    

 

 

References for Taxonomic ID of Bebryce Specimens: 

Bayer, F.M. & Cairns, S.D.  (Eds.)  (2004) The unpublished plates  for A.E. Verrillʹs unfinished  report  on  the 

Alcyonaria  of  the  ʺBlakeʺ  expeditions:  with  revised  explanations  of  the  figures  transcribed  from 

A.E. Verrillʹs original  typescript. Department of Zoology, National Museum of Natural History, 

Washington, D.C, viii pp. + 156 pls. 

 

Deichmann, E (1936) The Alcyonaria of the western part of the Atlantic Ocean. Memoirs of the Museum of 

Comparative Zoology 53:1‐317 + 37pls 

 

 

   



S2. Pictures of 10‐V‐00‐1‐004 Bebryce grandis.   

 

 

Pictures of 18‐XI‐02‐1‐005 Bebryce grandis.   

 
 

Pictures of 11‐IV‐05‐2‐001 Bebryce grandis.   



S3. Table of NMR data for bebrycin A in methanol‐d4 (600 MHz). 

Position δC, type δH (J in Hz) COSY HMBC1 NOESY 1D-nOe 
1 39.1, qC  - -  -  -  - 

2 157.3, CH 6.83, d (15.8) 3 1, 3, 4, 15, 16 5, 16/17 5, 15ab, 16/17 

3 126.9, CH 6.10, d (15.8) 2 1, 4 5, 16/17 5w, 16/17 

4 206.7, qC  -  -  -  -  - 

5 45.3, CH 2.84, m 6ab, 18 6  - 2, 3, 6abw, 18 

6a 35.2, CH2 1.59, m 5, 6b, 7ab  -  -  - 

6b  - 1.46, m 6, 6a, 7ab 7  -  6a,18w 

7a 24.9, CH2 1.13, m 6ab, 8ab  -  -  - 

7b  - 1.08, m  -  -  -  - 

8a 37.7, CH2 1.23, m 7a, 8b, 9 7, 19w  - 9w, 19w 

8b  - 1.08 m 8a, 9  -  -  - 

9 29.3, CH 1.92, m 8ab, 10ab, 19  - 19,8 or 7, 10a 8abw,10aw,12bw,19 

10a 48.6, CH2 2.59, dd (17.2, 6.2) 9, 10b 8, 9, 11, 19  -  7abw,12aw,19 

10b  - 2.05, dd (17.2, 6.9) 9, 10a 8, 9, 11, 19  -  8bw, 10a,12aw,19 

11 211.8, qC  -  -  -  -  - 

12a 54.5, CH2 3.00, d (12.4) 12b 11, 13, 14, 20  14w  10aw, 14w, 20w 

12b  - 2.92, d (12.4) 12a 11, 13, 14, 20  14w  14, 20w 

13 132.8, qC  -  -  -  -  - 

14 126.5, CH 5.22, tq (6.9, 1.4) 15ab, 20 12, 15, 20 12ab, 16/17 2, 12ab, 15ab, 16/ 17 

15ab 41.7, CH2 2.18, m, 2H 14 1, 2, 13, 14, 16, 17 20, 16/17  14, 16/17, 20 

16 27.4, CH3 1.12, s  - 1, 2, 15, 17 2, 3, 15ab  2, 3, 14, 15ab 

17 26.6, CH3 1.08, s  - 1, 2, 15, 16  2, 3, 15ab  - 

18 16.7, CH3 1.01, d (6.9) 5 4, 5, 6  - 5, 6ab 

19 21.3, CH3 0.87, d (6.9) 9 8, 9, 10  -  8ab 9,10ab 

20 17.3, CH3 1.62, s 14 12, 13, 14  15ab  - 

 1gHMBC correlations, optimized for 8 Hz, are from proton(s) stated to the carbons listed; w indicates a weak signal. 
 

   



S4. 1H NMR spectrum of bebrycin A (600 MHz, methanol‐d4). 

 



S5. 13C NMR spectrum of bebrycin A (150 MHz, methanol‐d4). 

 



S6. Expansion of edited g‐HSQC spectrum of bebrycin A (150 MHz, methanol‐d4). 

 



S7. Expansion of edited g‐HSQC spectrum of bebrycin A (150 MHz, methanol‐d4). 

 



S8. Expansion of 2D‐DQF‐COSY spectrum of bebrycin A (600 MHz, methanol‐d4). 

 



S9. Expansion of 2D‐DQF‐COSY spectrum of bebrycin A (600 MHz, methanol‐d4). 

 



S10. Expansion of 2D‐DQF‐COSY spectrum of bebrycin A (600 MHz, methanol‐d4). 

 



S11. Expansion of 2D‐g‐HMBC spectrum of bebrycin A (600 MHz, methanol‐d4). 

 



S12. Expansion of 2D‐g‐HMBC spectrum of bebrycin A (600 MHz, methanol‐d4). 

 



S13. Expansion of 2D‐g‐HMBC spectrum of bebrycin A (150 MHz, methanol‐d4). 

 



S14. Expansion of 2D‐g‐HMBC spectrum of bebrycin A (150 MHz, methanol‐d4). 

 



S15. Expansion of 2D‐g‐HMBC spectrum of bebrycin A (150 MHz, methanol‐d4). 

 



S16. Expansion of 2D‐NOESY spectrum of bebrycin A (600 MHz, methanol‐d4). 

 



S17. Expansion of 2D‐NOESY spectrum of bebrycin A (600 MHz, methanol‐d4). 

 



S18. 1D dpfgse‐NOE spectrum of bebrycin A (600 MHz, methanol‐d4) irradiated at H‐5.  

 



S19. 1D dpfgse NOE spectrum of bebrycin A (600 MHz, methanol‐d4) irradiated at H‐18.  

 



S20. 1D dpfgse NOE spectrum of bebrycin A (600 MHz, methanol‐d4) irradiated at H‐14.  

 



S21. 1D dpfgse NOE spectrum of bebrycin A (600 MHz, methanol‐d4) irradiated at H‐2. 



S22. 1D dpfgse‐NOE spectrum of bebrycin A (600 MHz, methanol‐d4) irradiated at H‐3. 

 



S23. HR ESI MS of bebrycin A measuredd on a JEOL AccuTOF DDart Instrumment.  



S24. 
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Figure S25. Structure of nitenin (2) with numbering.  

 
 

 

 

 

 

 

 

   



S26. Table of 1H and 13C data showing published data for nitenin in CDCl3 and current isolation in CD3OD, 600 MHz.  

Published CDCl3  CD3OD 

Position  δ1H  δ13C  δ1H  δ13C  COSY  HMBCa  NOESY 

1  7.34, s  142.87  7.38, sb  144.23b  2, 4  2, 3, 4  2 

2  6.3, s  110.93  6.32, sc  112.03c  1, 3, 4  1, 5 

3  123.87  125.54 

4  7.24, s  139.06  7.29, s  140.46  5  1, 2, 3  5 

5  2.57, m  24.23  2.57, t (7.6)  25.25  4  2 ,3, 4, 6, 7 

6  2.99, m  27.51  2.94, m  29.01  5, 7  3, 5, 7, 8  5, 7 

7  6.16, dd (7.2)  142.07  6.24, tt (7.6, 2.1)  143.83  5, 6  5, 9, 10  5, 6, 10a 

8  ‐  125.67  ‐  127.32  ‐  ‐  ‐ 

9  ‐  169.74  ‐  172.27  ‐  ‐  ‐ 

10a  2.99, m  36.46  3.08, m  37.37  10b, 11  7, 8, 9, 12  7,10b, 11/12 

b  2.57, m  ‐  2.57, m  ‐  10a, 11  11  10a, 11/12 

11  5.15, m  74.05  5.22, md  76.2  10a, 10b  12, 13  ‐ 

12  5.22, d (8.8)  123.38  5.22, md  124.87  14  14, 15  ‐ 

13  ‐  142.64  ‐  144.06  ‐  ‐  ‐ 

14  1.72, s  16.71  1.74, d (1.4)  16.74  ‐  12, 13, 15  11/12 

15  2.06, t (7.6)  38.84  2.08, t (7.6)  40.01  16  12, 13, 14, 16, 17  11/12, 16, 17 

16  1.68, s  27.69  1.69, m  29.15  15, 17  13, 15, 17, 18  15, 17 

17  2.39, t (7.6)  24.23  2.40, t (7.6)  25.21  16  15, 16, 18, 19, 20  ‐ 

18  ‐  124.66  ‐  126.2  ‐  ‐  ‐ 

19  7.2, s  138.87  7.26, s  140.32  ‐  18, 20, 21  17 

20  6.26, s  110.89  6.30, sc  112.01c  ‐  18, 19, 21  16, 17, 21 

21  7.34, s  142.76  7.38, sb  144.13b  19, 20  18, 19, 20  20 
aHMBC  correlations,  optimized  for  8  Hz,  are  from  proton(s)  stated  to  the  indicated  carbon,  b,c,d.  Assignments  may  be  interchanged. 



S27. 1H NMR spectrum of nitenin (2) (methanol‐d4, 600 MHz). 

 
 

   



S28. Expansion of 1H NMR of nitenin (methanol‐d4, 600 MHz). 
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S29. 13C spectrum of nitenin (methanol‐d4, 150 MHz). 
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S30. 2D‐DQF‐COSY spectrum of nitenin (methanol‐d4, 600 MHz). 

 
 



S31. 2D g‐HMBC spectrum of nitenin (methanol‐d4, 150 MHz). 

 
 



S32. 2D‐edited gHSQC spectrum of nitenin (methanol‐d4, 150 MHz).  

 



S33. 2D‐ NOESY spectrum of nitenin (methanol‐d4 600 MHz). 
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S35. Stage specific  interaction of nitenin (2) during P.  falciparum  intraerythrocytic maturation treated 30 hours post  invasion (HPI). Synchronized 

Dd2 culture was exposed  to  the nitenin at 5 x EC50 at 30 hours post  invasion  (HPI) and monitored  into  the next  life cycle stage up  to 54 HPI. 

Untreated wells (containing DMSO vehicle) were included as controls (data for DHA is shown in the main paper Figure 3). Giemsa smears (inset) 

and  flow cytometry with nucleic acid staining  fluorophore YOYO‐1 were collected every 12 h  following compound addition at 30 HPI. Results 

represent the combination of three independent replicates. 
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