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图1 化合物1的红外光谱图
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图3 化合物1的旋光光谱图

图 4 化合物1的 1H NMR 图谱（500 MHz，CDCl3）
天
然
产
物
研
究
与
开
发



图 5 化合物1的 13C NMR图谱（125 MHz，CDCl3）

图 6 化合物1的HMBC图谱

天
然
产
物
研
究
与
开
发



图 7 化合物 1的 HSQC图谱

图 8 化合物1的ROSEY图谱
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采用PCM-mPW1PW91/6-311+G（d，p）水平下的密度泛函理论，计算异构体1a和1b的
13C-NMR化学位移值，分别将理论计算值与实验值进行对比。进一步对1a和1b碳信号的计算值

与实验值进行sDP4+、uDP4+、DP4+概率分析（见图10）。

图 10 A)1a和 1b的 13C NMR化学位移实验值和理论值的回归分析；B)1a和 1b的 DP4+概率

利用PC Model 10软件以MMFF94分子力场水平对化合物1a的结构进行分子动力学构象搜

索，其构象分布率高于1%的构象异构体有8个（见表1）；利用Gaussian 16软件，以TDDFT方法

在B3LYP/6-31G（d）水平下对这些构象进一步优化。经过优化的构象结构进一步在甲醇中采用

含时密度泛函理论（TDDFT）在B3LYP/6-311+G (d，p)水平下，通过IEFPCM进行ECD的理论计

算。这些构象的ECD光谱通过玻尔兹曼分布进行加权，并与SpecDis 1.7软件中的实验ECD光谱进

行比较。

表 1 在气相条件下，基于 B3LYP/6-31G(d) 方法对 1a 的构象进行的能量分析

species Gibbs free energy ΔE (kcal/mol) PE%

141 -1296.263527 0 43.22%

142 -1296.263299 0.14307228 33.89%

144 -1296.262165 0.85466862 10.12%

145 -1296.261284 1.40750493 3.95%

143 -1296.260951 1.61646576 2.77%

148 -1296.260634 1.81538643 1.98%

1413 -1296.260139 2.12600388 1.17%

147 -1296.260081 2.16239946 1.10%
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