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Table 1. Average Charge Values in Three Different Solvents for the Reactive Intermediate of Scheme 1. See Scheme 1 for Atom Labels.

ATOM

H2O

Hexane

DMF



S
R

S
R

S
R

CB3

0.36±0.11
0.19±0.09

0.43±0.13
0.25±0.08

0.46±0.11
0.21±0.11

OD

-0.53±0.05
-0.45±0.03

-0.50±0.07
-0.41±0.04

-0.55±0.05
-0.46±0.07

OA

-0.88±0.03
-0.91±0.01

-0.90±0.03
-0.89±0.03

-0.91±0.04
-0.87±0.03

OG

-0.33±0.04
-0.38±0.02

-0.33±0.04
-0.31±0.05

-0.35±0.03
-0.31±0.05

CB1

0.67±0.06
0.61±0.04

0.66±0.07
0.53±0.05

0.70±0.01
0.58±0.10

CC

0.11±0.06
0.06±0.06

-0.02±0.10
0.04±0.07

-0.04±0.07
0.05±0.07

CB4

-0.25±0.07
-0.17±0.08

-0.22±0.04
-0.21±0.05

-0.22±0.06
-0.27±0.05

HB3

-0.002±0.04
0.05±0.03

-0.03±0.04
0.01±0.03

-0.04±0.04
0.04±0.05

ND1

-0.16±0.04
-0.14±0.04

-0.10±0.06
-0.06±0.06

-0.14±0.06
-0.11±0.05

NE2

0.08±0.08
0.005±0.05

0.05±0.07
-0.02±0.08

0.02±0.07
-0.08±0.05

HD1

0.36±0.03
0.34±0.03

0.32±0.03
0.32±0.03

0.34±0.03
0.34±0.03

HE2

0.22±0.05
0.29±0.03

0.23±0.06
0.27±0.03

0.26±0.04
0.26±0.03

