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)��(�/���C6—N1—H1N )�(�TV/�O1—C27 

)��(�/��VC6—N1—H1N' )�(��T/�O2—C27 

)��(V/���H1N—N1—H1N' )�(W�X/�N1—C6 

)��(�T/���C13—N2—C12 )�(�V/PN1—H1N 

)��(X/��VC13—N2—H2N )�(��/PN1—H1N' 

)��(�/��VC12—N2—H2N )�(WXP/�N2—C13 

)��(�V/���C25—N3—C26 )�(WXT/�N2—C12 

)�T(�W/���O2—C27—O1 )�(��/PN2—H2N 

)��(��/��XO2—C27—C19 )�(W��/�N3—C25 
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N1—H1N···O1ii )�(�V/P )�(��/� )�(VT�/� )��(�/�T�
N2—H2N···O2iii )�(�W/P )�(VT/� )�(�X�/� )��(�/���

(i) x, y-1, z; (ii) -x, y-1, -z+1/2; (iii) -x, -y+1, -z+1 
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�90�B
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/)6!�E��90�$ SB[
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@<�"E�2 >
% �EI4+���90�$ S!�)6 �+0 ��+��+��e2%̀ B�E
�-+"L� �� &�$ @�� �; .�+��2!��"�� ��7 �� 
�%.B;�6 !I

.��%�.

% ��
�+,2 ��90�$ >B7 �2 ��#- !�E.�+BE!�\��.�=E�2 �-
@<;�EB
�+��π−π2!��,1 >�EB�,1+B��%� �+4� .
�,i�	B=E�2 @<;�EBπ−π��,1 K�%�� >!2 �EB+�,1B&%

Å)�P(�PP/W:Å)�P(W��/W�$% �; S/� ��W����' �.� -
.�% .7!�E.�+BE!�\��.�N−H···O=E�2 �@<;�EBπ−π 
L�&!��EB,7!�"B&
�%K(
.]2 AB/)6 %� !��%� S�� �; .�%

S/���"� 
@�.� ��%� % �� �.�%
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�$�<� ��)�<"E. . .���

7 &% ���39$%!�E.�+BE!�\��.�N−H···O6�; �$ �2 !5+�Si
���+� .
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7!�E.�+BE!�\��.�6��39� �.<9�E �7 8+N !.�+�EB5'�2 �E

./
�$% ?��39� �( .% �2
>��!S=6% �; O17!�E.�+B
E!�\��.�2!9)�B�2@�2�EB6�; !�+���"E 
/)6 �!� S�-

E�<7 8+N .!�� 5' .�+O1–C27 �2 �C�� O2–C272!�9)
 �$%)8�.4WC2 %� !<!..(��9�  �%& B
�B7!�E.�+BD–

H···A 7 8+N �!�E.�+BH···A �D···A % ��
;�6 >!5�)� I
�.<E� =E�2 B@<; �EBE!�\��.�+gB% �� 
;�6 >!�$% I.
7 8+N!.�+D···A��9�  �� BÅ)�(�X�/��6Å)�(V�P/�

�6!!� ��.<; )8�.4�(.�E�K4�'!�+�&% ���39$% �2 
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