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Computational methods of ECD of compound 1 

The  CONFLEX[1,  2]  searches  based  on  molecular  mechanics  with  MMFF94S  force  fields  were 

performed for (6R, 7R, 8R, 17R, 22S)‐1 and its enantiomer (6S, 7S, 8S, 17S, 22R)‐1, which gave 8 

stable conformers. Selected conformers of  (6R, 7R, 8R, 17R, 22S)‐1 and  (6S, 7S, 8S, 17S, 22R)‐1 

with  the  lowest energy were  further optimized by the density  functional  theory method at  the 

B3LYP/6‐31+G** level in Gaussian 03 program package,[3] which was further checked by frequency 

calculation and  resulted  in no  imaginary  frequencies. The ECD of  the conformer of 1 was  then 

calculated  by  the  TDDFT  method  at  the  B3LYP/6‐31+G**  level,  and  at  the 

B3LYP/6‐311++G**//B3LYP/6‐31+G**  levels  with  the  PCM  model  in  methanol  solution.  The 

calculated ECD curve was generated using SpecDis 1.51[4] with σ = 0.16 ev, and UV shift ‐5 nm. 
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Figure S1. B3LYP/6‐31+G** optimized lowest energy 3D conformer of 1 
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Figure S2. The HR‐ESIMS spectrum of neobraclactone A (1) 
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Figure S3. The UV spectrum of neobraclactone A (1) in CH3OH 
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Figure S4. The IR spectrum of neobraclactone A (1) 

 

Figure S5. The 1H NMR spectrum of neobraclactone A (1) in CDCl3 
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Figure S6. The expanded 1H NMR spectrum of neobraclactone A (1) in CDCl3 

 
Figure S7. The expanded 1H NMR spectrum of neobraclactone A (1) in CDCl3 
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Figure S8. The 13C NMR spectrum of neobraclactone A (1) in CDCl3 

 

Figure S9. The 1H‐1H COSY spectrum of neobraclactone A (1) in CDCl3 
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Figure S10. The HSQC spectrum of neobraclactone A (1) in CDCl3 

 

Figure S11. The HMBC spectrum of neobraclactone A (1) in CDCl3 
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Figure S12. The expanded HMBC spectrum of neobraclactone A (1) in CDCl3 

 
Figure S13. The NOESY spectrum of neobraclactone A (1) in CDCl3 
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Figure S14. The expanded NOESY spectrum of neobraclactone A (1) in CDCl3 
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Figure S15. ECD spectrum of neobraclactone A (1) 
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Figure S16. The Rh2(OCOCF3)4 induced ECD spectrum of neobraclactone A (1) 

 
 
 
 

 
 

Figure S17. The bulkiness rule for secondary alcohols applied 
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Figure S18. The HR‐ESIMS spectrum of neobraclactone B (2) 
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Figure S19. The UV spectrum of neobraclactone B (2) 
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Figure S20. The IR spectrum of neobraclactone B (2) 

 

 
Figure S21. The 1H NMR spectrum of neobraclactone B (2) in CDCl3 
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Figure S22. The 13C NMR spectrum of neobraclactone B (2) in CDCl3 

 

 
Figure S23. The 1H‐1H COSY spectrum of neobraclactone B (2) in CDCl3 
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Figure S24. The HSQC spectrum of neobraclactone B (2) in CDCl3 

 
Figure S25. The HMBC spectrum of neobraclactone B (2) in CDCl3 
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Figure S26. The expanded HMBC spectrum of neobraclactone B (2) in CDCl3 

 

 
Figure S27. The expanded HMBC spectrum of neobraclactone B (2) in CDCl3 
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Figure S28. The NOESY spectrum of neobraclactone B (2) in CDCl3 

 
Figure S29. The expanded NOESY spectrum of neobraclactone B (2) in CDCl3 
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Figure S30. The comparison of the 1H NMR spectra of compounds 1 (blue) and 2 (red) 

in CDCl3 

 

 

Figure S31. The comparison of the 13C NMR spectra of compounds 1 (blue) and 2 (red) 

in CDCl3 
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Figure S32.The HR‐ESIMS spectrum of neobraclactone C (3) in CDCl3 

 
 

200 250 300 350 nm

0

100

200

300

400
mAU

 21.82/ 1.00

27
8

30
0

25
6

33
1

28
8

 
Figure S33. The UV spectrum of neobraclactone C (3) in CDCl3 
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Figure S34. The 1H NMR spectrum of neobraclactone C (3) in CDCl3 

 
Figure S35. The 13C NMR spectrum of neobraclactone C (3) in CDCl3 
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Figure S36. The 1H‐1H COSY spectrum of neobraclactone C (3) in CDCl3 

 

Figure S37. The HSQC spectrum of neobraclactone C (3) in CDCl3 

12 11

13 14
15

F O

OOH

O

O
O

OH

O

22



22 
 

 
Figure S38. The HMBC spectrum of neobraclactone C (3) in CDCl3 

 
Figure S39. The NOESY spectrum of neobraclactone C (3) in CDCl3 
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Figure S40. The expanded NOESY spectrum of neobraclactone C (3) in CDCl3 
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