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1. 18O Labeling experiment

ESI-MS analysis of Reaction with 18O labeled H2O:

ESI-MS analysis of Reaction with 18O labeled DMSO:
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2. 1H and 13C NMR Spectral Charts for Compounds Synthesized

2-Methylstyrene (1b)
1H NMR (500 MHz)

4x10

0

0.5

1

1.5

2

2.5

3

3.5

4

4.5

5

5.5

6

6.5

7

7.5
-ESI Scan (rt: 0.074-0.127 min, 8 scans) Frag=50.0V CF=0.000 DF=0.000 SIX-III-152-0830 07.d  Subtract

147.1000

149.0000

Counts vs. Mass-to-Charge (m/z)
128 130 132 134 136 138 140 142 144 146 148 150 152 154 156 158 160 162 164 166 168

C18OOH

18O-2a



S3

0.00.51.01.52.02.53.03.54.04.55.05.56.06.57.07.58.08.5

f1 (ppm)

3.
02

1.
00

1.
00

0.
95

2.
81

0.
94

2.
37

5.
29

5.
29

5.
31

5.
32

5.
63

5.
63

5.
67

5.
67

6.
93

6.
95

6.
97

6.
99

7.
15

7.
15

7.
16

7.
18

7.
18

7.
19

7.
19

7.
20

7.
48

7.
49

7.
50

13C NMR (125 MHz)

0102030405060708090100110120130140150160170180190200

f1 (ppm)

19
.6

8

11
5.

11

12
5.

34
12

6.
05

12
7.

64
13

0.
20

13
4.

84
13

5.
38

13
6.

82

3-Methylstyrene (1c)
1H NMR (500 MHz)



S4

0.00.51.01.52.02.53.03.54.04.55.05.56.06.57.07.58.08.5

f1 (ppm)

2.
99

1.
00

1.
02

0.
93

0.
92

2.
81

2.
38

5.
24

5.
26

5.
75

5.
79

6.
70

6.
72

6.
73

6.
75

7.
10

7.
11

7.
11

7.
24

7.
26

7.
26

7.
27

CH2

CH3

1c

13C NMR (125 MHz)

0102030405060708090100110120130140150160170180190200

f1 (ppm)

21
.3

9

11
3.

57

12
3.

35
12

6.
94

12
8.

41
12

8.
58

13
6.

97
13

7.
53

13
8.

05

3-Methoxystyrene (1i)
1H NMR (500 MHz)



S5

0.00.51.01.52.02.53.03.54.04.55.05.56.06.57.07.58.08.5

f1 (ppm)

3.
12

1.
00

1.
04

0.
94

0.
89

0.
90

0.
91

0.
98

3.
84

5.
27

5.
29

5.
75

5.
79

6.
69

6.
71

6.
73

6.
75

6.
83

6.
83

6.
85

6.
85

6.
98

7.
03

7.
04

7.
25

7.
27

7.
28

13C NMR (125 MHz)

0102030405060708090100110120130140150160170180190200

f1 (ppm)

55
.2

0

11
1.

53
11

3.
43

11
4.

10
11

8.
91

12
9.

49

13
6.

79
13

9.
04

15
9.

81

3, 4-(Dimethoxy)styrene (1j)
1H NMR (500 MHz)



S6

0.00.51.01.52.02.53.03.54.04.55.05.56.06.57.07.58.08.5

f1 (ppm)

2.
92

2.
90

1.
00

1.
05

0.
87

0.
92

1.
81

3.
89

3.
91

5.
15

5.
17

5.
60

5.
64

6.
82

6.
84

6.
94

6.
95

6.
96

6.
96

6.
98

6.
98

13C NMR (125 MHz)

-100102030405060708090100110120130140150160170180190200

f1 (ppm)

55
.8

1
55

.9
1

10
8.

54
11

1.
04

11
1.

79

11
9.

44

13
0.

73

13
6.

48

14
8.

97
14

9.
00

4-Phenylstyrene (1l)
1H NMR (500 MHz)



S7

0.00.51.01.52.02.53.03.54.04.55.05.56.06.57.07.58.08.5

f1 (ppm)

1.
07

1.
11

1.
00

0.
96

1.
96

2.
00

3.
92

5.
28

5.
30

5.
79

5.
83

6.
75

6.
77

6.
78

6.
80

7.
26

7.
36

7.
37

7.
44

7.
45

7.
47

7.
49

7.
51

7.
58

7.
59

7.
61

7.
62

7.
63

13C NMR (125 MHz)

0102030405060708090100110120130140150160170180190200

f1 (ppm)

11
3.

88

12
6.

63
12

6.
95

12
7.

22
12

7.
30

12
8.

77
13

6.
40

13
6.

59
14

0.
58

14
0.

73

4-(Trifluoromethyl)styrene (1m)
1H NMR (500 MHz)



S8

0.00.51.01.52.02.53.03.54.04.55.05.56.06.57.07.58.08.5

f1 (ppm)

1.
08

1.
10

1.
00

2.
00

1.
93

5.
39

5.
41

5.
84

5.
88

6.
73

6.
75

6.
77

6.
79

7.
50

7.
52

7.
58

7.
60

13C NMR (125 MHz)

0102030405060708090100110120130140150160170180190200

f1 (ppm)

11
6.

43
12

3.
09

12
5.

42
12

5.
45

12
5.

48
12

5.
51

12
6.

37
12

9.
24

12
9.

50
12

9.
76

13
0.

02
13

5.
61

14
0.

93

19F NMR (470 MHz)



S9

-200-190-180-170-160-150-140-130-120-110-100-90-80-70-60-50-40-30-20-100102030

f1 (ppm)

-6
2.

57

4-Nitrostyrene (1n)
1H NMR (500 MHz)

0.00.51.01.52.02.53.03.54.04.55.05.56.06.57.07.58.08.5

f1 (ppm)

1.
08

1.
10

1.
00

2.
03

1.
92

5.
48

5.
50

5.
90

5.
94

6.
74

6.
76

6.
77

6.
80

7.
27

7.
51

7.
53

8.
16

8.
17

13C NMR (125 MHz)



S10

0102030405060708090100110120130140150160170180190200

f1 (ppm)

11
8.

58
12

3.
88

12
6.

78

13
4.

93

14
3.

81
14

7.
12

4-Cyanostyrene (1o)
1H NMR (500 MHz)

0.00.51.01.52.02.53.03.54.04.55.05.56.06.57.07.58.08.5

f1 (ppm)

1.
09

1.
13

1.
00

2.
06

1.
93

5.
44

5.
46

5.
86

5.
90

6.
70

6.
73

6.
74

6.
76

7.
48

7.
50

7.
61

7.
62

13C NMR (125 MHz)



S11

0102030405060708090100110120130140150160170180190200

f1 (ppm)

11
1.

12

11
7.

71
11

8.
89

12
6.

72
13

2.
37

13
5.

35

14
1.

87

2-Vinylnaphthalene (1p)
1H NMR (500 MHz)

0.00.51.01.52.02.53.03.54.04.55.05.56.06.57.07.58.08.59.09.510.0

f1 (ppm)

1.
08

1.
10

1.
00

1.
96

1.
05

1.
00

2.
95

5.
35

5.
35

5.
37

5.
37

5.
88

5.
88

5.
91

5.
92

6.
88

6.
88

6.
90

6.
90

6.
91

6.
92

6.
94

6.
94

7.
27

7.
44

7.
46

7.
46

7.
47

7.
47

7.
48

7.
48

7.
50

7.
65

7.
65

7.
67

7.
67

7.
77

7.
81

7.
82

7.
83

7.
84

13C NMR (125 MHz)



S12

0102030405060708090100110120130140150160170180190200

f1 (ppm)

11
4.

17
12

3.
18

12
5.

91
12

6.
23

12
6.

36
12

7.
66

12
8.

04
12

8.
15

13
3.

15
13

3.
56

13
5.

01
13

6.
94

(E/Z)-1-Styryl-4-(trifluoromethyl)benzene (4b)
1H NMR (600 MHz)

0.00.51.01.52.02.53.03.54.04.55.05.56.06.57.07.58.08.5

f1 (ppm)

1.
00

1.
03

1.
67

1.
63

5.
32

3.
89

3.
25

2.
12

3.
24

6.
55

6.
58

6.
60

6.
70

6.
73

7.
13

7.
18

7.
21

7.
22

7.
24

7.
25

7.
32

7.
34

7.
37

7.
38

7.
46

7.
47

7.
53

7.
54

7.
60

13C NMR (150 MHz)



S13

0102030405060708090100110120130140150160170180190200

f1 (ppm)

12
3.

29
12

3.
34

12
5.

13
12

5.
15

12
5.

18
12

5.
20

12
5.

61
12

5.
64

12
5.

66
12

5.
69

12
6.

59
12

6.
79

12
7.

14
12

7.
59

12
8.

31
12

8.
43

12
8.

75
12

8.
82

12
9.

15
12

9.
38

13
1.

22
13

2.
33

13
6.

55
13

6.
65

14
0.

82
14

0.
92

19F NMR (564 MHz)

-63.15-63.05-62.95-62.85-62.75-62.65-62.55-62.45-62.35-62.25-62.15-62.05-61.95-61.85-61.75

f1 (ppm)

-6
2.

56

-6
2.

48

(E)-1-Nitro-4-styrylbenzene (4c)
1H NMR (600 MHz)



S14

0.00.51.01.52.02.53.03.54.04.55.05.56.06.57.07.58.08.5

f1 (ppm)

1.
00

1.
51

1.
00

2.
01

1.
99

2.
02

1.
88

7.
13

7.
16

7.
26

7.
29

7.
32

7.
34

7.
35

7.
39

7.
40

7.
42

7.
55

7.
56

7.
63

7.
64

8.
22

8.
23

13C NMR (150 MHz)

0102030405060708090100110120130140150160170180190200

f1 (ppm)

12
4.

16
12

6.
32

12
6.

88
12

7.
04

12
8.

86
12

8.
91

13
3.

34
13

6.
21

14
3.

87
14

6.
81

(Z/E)-β-Methylstyrene (4d)
1H NMR (500 MHz)



S15

0.00.51.01.52.02.53.03.54.04.55.05.56.06.57.07.58.08.5

f1 (ppm)

3.
00

2.
73

0.
95

1.
03

1.
85

1.
91

8.
22

1.
92

1.
93

1.
94

1.
94

1.
94

1.
95

1.
96

1.
96

5.
81

5.
83

5.
83

5.
84

5.
85

5.
85

5.
86

5.
88

6.
25

6.
26

6.
28

6.
29

6.
30

6.
31

6.
32

6.
44

6.
44

6.
47

6.
47

6.
47

6.
48

6.
48

6.
50

6.
51

7.
22

7.
23

7.
25

7.
27

7.
28

7.
29

7.
31

7.
32

7.
33

7.
35

7.
36

7.
37

7.
38

7.
40

13C NMR (125 MHz)

0102030405060708090100110120130140150160170180190200

f1 (ppm)

14
.6

4

18
.5

1

12
5.

69
12

5.
85

12
6.

43
12

6.
76

12
6.

78
12

8.
13

12
8.

49
12

8.
85

12
9.

89
13

1.
08

13
7.

65
13

7.
97

2-vinylthiophene (4g)
1H NMR (500 MHz)



S16

0.00.51.01.52.02.53.03.54.04.55.05.56.06.57.07.58.08.59.09.510.0

f1 (ppm)

1.
00

0.
98

0.
93

1.
81

0.
87

5.
16

5.
18

5.
59

5.
62

6.
82

6.
84

6.
85

6.
87

6.
99

7.
00

7.
19

7.
20

13C NMR (125 MHz)

-100102030405060708090100110120130140150160170180190200

f1 (ppm)

11
3.

22

12
4.

31
12

5.
77

12
7.

29
12

9.
87

14
3.

05

2-vinylpyrrole (4h)
1H NMR (500 MHz)



S17

-0.50.00.51.01.52.02.53.03.54.04.55.05.56.06.57.07.58.08.59.0

f1 (ppm)

5.
04

5.
06

5.
29

5.
33

6.
26

6.
26

6.
29

6.
58

6.
61

6.
62

6.
64

6.
78

8.
24

13C NMR (125 MHz)

-100102030405060708090100110120130140150

f1 (ppm)

10
8.

03
10

8.
48

10
9.

54

11
8.

77

12
7.

20

13
0.

93

3-vinylindole (4j)
1H NMR (500 MHz)



S18

-0.50.00.51.01.52.02.53.03.54.04.55.05.56.06.57.07.58.08.59.09.510.010.511.011.512.0

f1 (ppm)

5.
02

5.
05

5.
60

5.
63

6.
83

6.
85

6.
86

6.
88

7.
04

7.
05

7.
07

7.
10

7.
12

7.
13

7.
37

7.
39

7.
48

7.
79

7.
81

11
.1

9

11
.6

3

13C NMR (125 MHz)

-100102030405060708090100110120130140150

f1 (ppm)

10
9.

43
11

2.
23

11
4.

27

11
9.

95
11

9.
97

12
1.

99
12

5.
59

12
5.

94

13
0.

67

13
7.

31

Cinnamic acid (2a)
1H NMR (500 MHz)



S19

0.00.51.01.52.02.53.03.54.04.55.05.56.06.57.07.58.08.59.09.510.010.511.011.512.012.5

f1 (ppm)

1.
00

2.
90

0.
96

2.
02

1.
00

6.
50

6.
53

7.
38

7.
38

7.
39

7.
57

7.
60

7.
64

7.
65

7.
65

7.
66

12
.3

9

13C NMR (125 MHz)

0102030405060708090100110120130140150160170180190200

f1 (ppm)

11
9.

71

12
8.

66
12

9.
37

13
0.

68
13

4.
72

14
4.

41

16
8.

06

(E)-3-(o-tolyl)acrylic acid (2b)
1H NMR (600 MHz)
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(E)-3-(m-tolyl)acrylic acid (2c)
1H NMR (600 MHz)
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(E)-3-(p-tolyl)acrylic acid (2d)
1H NMR (500 MHz)
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(E)-3-(4-fluorophenyl)acrylic acid (2e)
1H NMR (500 MHz)
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19F NMR (470 MHz)
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(E)-3-(4-bromophenyl)acrylic acid (2g)
1H NMR (500 MHz)
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(E)-3-(4-methoxyphenyl)acrylic acid (2h)
1H NMR (600 MHz)
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(E)-3-(3-methoxyphenyl)acrylic acid (2i)
1H NMR (600 MHz)
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(E)-3-(3,4-dimethoxyphenyl)acrylic acid (2j)
1H NMR (500 MHz)
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(E)-3-(4-(tert-butyl)phenyl)acrylic acid (2k)
1H NMR (600 MHz)
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(E)-3-([1,1'-biphenyl]-4-yl)acrylic acid (2l)
1H NMR (500 MHz)
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(E)-3-(4-(trifluoromethyl)phenyl)acrylic acid (2m)
1H NMR (500 MHz)
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(E)-3-(naphthalen-2-yl)acrylic acid (2p)
1H NMR (500 MHz)
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(1,3,3,3-tetrabromopropyl)benzene (3a)
1H NMR (500 MHz)
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1-nitro-4-(1,3,3,3-tetrabromopropyl)benzene (3n)
1H NMR (500 MHz)
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4-(1,3,3,3-tetrabromopropyl)benzonitrile (3o)
1H NMR (500 MHz)
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(E)-2,3-diphenylacrylic acid (5a)
1H NMR (500 MHz)
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(E)-2,3-diphenylacrylic acid (5a’)
1H NMR (500 MHz)
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(E)-3-phenyl-2-(4-(trifluoromethyl)phenyl)acrylic acid (5b)
1H NMR (500 MHz)
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(E)-2-(4-nitrophenyl)-3-phenylacrylic acid (5c)
1H NMR (500 MHz)
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(E)-2-methyl-3-phenylacrylic acid (5d)
1H NMR (600 MHz)
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13C NMR (150 MHz)
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3,3-diphenylacrylic acid (5e)
1H NMR (500 MHz)
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13C NMR (125 MHz)
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1H-indene-2-carboxylic acid (5f)
1H NMR (500 MHz)
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(E)-3-(Thiophen-2-yl)acrylic acid (5g)
1H NMR (500 MHz)
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13C NMR (125 MHz)
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3. 1D-NOESY Spectra for Compounds 5b and 5c

(E)-3-phenyl-2-(4-(trifluoromethyl)phenyl)acrylic acid (5b)

6.957.007.057.107.157.207.257.307.357.407.457.507.557.607.657.707.757.807.857.907.958.008.058.108.158.208.258.308.35

f1 (ppm)

(E)-2-(4-nitrophenyl)-3-phenylacrylic acid (5c)
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