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Table SI. Positional parameters (Sulfone 5) 

X/A Y/B Z/C 

8(1) 0.091K 1) 0.8605( 1) 0.7860( 1) 
0(1) Ö.095K 2) 0.7833C 2) 0.7732( 2) 
0(2) 0.1585( 2) 0,8935( 3) 0.8215( 2) 
N(l) 0,0047( 3) 0.9259( 2) 0.8829( 2) 
C(l) 0.0007( 3) 0.379K 3) 0.8294( 2) 
C(2) -0.0775( 3) 0,8509( 3) 0.8228( 2) 
C(3) -0,1245< 3) Ö.881ö( 3) 0.8773- 2) 
C(4) -0.0695( 3) 0,9268( 3) 0.9U5( 2) 
C(29) 0.0793< 3) G,9042( 3) 0,7032( 2) 
C(10) -0,1055( 3) 0,7975( 3) 0,7716( 2) 
C(ll) -0.1860( 3) 0.8193( 3) 0,7334( 2) 
C(40) -0.184K 3) ö.8983( 3) 0.7105( 3) 
C(12) -Ö.271K 3) 0»7538( 3) 0,6529( 3) 
0(15) -0»2246< 3) 0,944Q( 2) 0.7427( 2) 
0(4) -0,3338( 2) 0,7882( 3) 0.6681( 2) 
N<2) -0.1976( 2) 0,7673( 2) 0,6786( 2) 
C(13) -0,2755( 3) 0.6906( 3) 0,6G23( 2) 
H(3) -ö.2027( 2) 0,6956( 2) 0.5579( 2) 
C(18) -0.1935( 3) 0.7503( 3) 0,5160«; 2) 
0(7) -0.2474( 2) 0.7973( 2) 0.5082( 2) 
C(19) -0,1163( 3) 0»7516< 3) 0,4736( 2) 
N(4) -Ö.042K 2) 0»7190( 2) 0.5033( 2) 
C(22) 0,0007( 4) 0.6685( 4) 0,4571< 3) 
C(21) -0,0373( 4) 0.6880( 5) 0.3893( 3) 
C(23) -0.0105( 3) 0.7468( 3) 0.5593( 2) 
0(9) -0.0458( 2) 0,7966( 2) 0,5B93( 2) 
C(24) 0.0723( 3) 0.7154( 3) 0.5843( 2) 
C(25) 0.0633( 4) 0,6398( 3) 0.6163- 3) 
C(26) -0,0018( 3) 0.6365( 3) 0»6705( 3) 
0(10) -0,0758( 2) 0,6492< 2) 0,6582( 2) 
N(5) 0.1Ö8H 2) 0.7668( 2) 0,6318( 2) 
C(27) 0,1343( 3) 0.8320( 3) 0,6079' 3) 
0(11) 0.143K 3) 0.8431C 2) 0,5498( 2) 
C(28) 0.1529( 3) 0,8909( 3) 0.6610( 2) 
N(6) 0.1664( 3) 0.9583( 2) 0.6246( 2) 
N(9) -0,1367< 3) 0,9162( 2) 0.6583( 2) 
C(5) -0.0935( 4) 0.9638< 3) 0,9712( 3) 
C(8) -0.2059( 3) 0.871K 4) 0,9003( 3) 
C(14) -0.280K 3) 0.6162< 3) 0.6368( 2) 
C(16) -0.3209< 3) 0.5600( 3) 0.5904( 3) 
0(5) -0,2734( 2) 0.5538( 2) 0.5235* 2) 
0(8) 0,0Q06( 3) 0,7515< 3) 0.3623( 2) 
C(30) 0,2369( 3) 0.9966( 3) 0.6233( 3» 
C(31) 0,2360( 4) 1.0705( 3) 0,5941( 3) 
N(7) 0.1567( 3) 1.0874( 2) 0.5609( 2) 
C(32) 0.0917( 4) 1.1120( 3) 0,5955( 3) 
0(13) 0.0959< 3) 1.1233( 2) 0,6560( 2) 
C(33) 0.0123( 4) 1.1220( 3) 0.5569( 3) 
C(34) -0.0082< 5) 1,2049( 3) 0,5466( 3) 
C(35) 0,0689( 6) 1,2389( 4) 0,5117( 5) 
C(15) -0,3263( 6) 0,62ö3< 4/ 0,7035( 3) 
0(14) -0.0025( 3) 0.9747( 2) 0.587K 2) 
N(10) 0.026K 4) 0.6216( 3) 0.730K 2) 
C(38) -0.0585C 4) 1.0166( 3) 0,6029( 3) 
0(12) 0,2983< 3) 0.9775( 3) 0,6576( 3) 
0(6) -0,3714( 4) 0.4359( 2) 0.579K 2) 
C(9) -0,1635< 5) 1.045K 5) 1,0754( 5) 
H(8) -Ö.Ö576( 3) 1,0884( 3) 0.5916( 2) 

C(39) -0,1385( 6) 0,9964( 5) 0.645K 5) 
C(17) -0,3224( 6) 0.4830( 4) 0,6199{ 3) 
C(20) -0.1269( 4) 0,7097( 4) 0,4078( 3) 
C(36) -0.0868( 6) 1.215K 4) 0,5063( 5) 
C(37) -0.1155( 8) 1.2947( 5) 0.505K 8) 
C(6) -0.2289( 5) 0.9049( 4) 0,9585( 4) 
C(7) -0.174K 4) 0.9526( 4) 0.9923( 3) 
0(03) -0,2057( 3) 0,9833( 3) 1,0480( 3) 
C(039)» -0.1369(11) 0,9880(10) 0,6187( 9) 
OUltt -0.1092( 3) 0,5096< 3) 0,5299( 3i 
0U2 -0»2106( 3) 1,0904( 7) 0,7760( 6> 
0W3 0.3454(55) 0,7750(52) 0,7904(48) 
0W4 -0,0607(53) 0,9554(46) 0,4095(44) 
0E1 0.446K 4) 1.0136( 4) 0,6040( 3) 
C1E1 0,4757( 9) 1,0795(11) 0,6379( S) 
C2EI 0.5076(22) 1,0666(20) 0.6975(12) 
0E2 -0,4765(27) 0,3586(22) 0,6818(21) 
C1E2 -0.5601(42) 0,3449(33) 0.7Q83'31) 
C2E2 -0.6246(22) 0.3884(18) 0.6939(16/ 
0E3 -0.2236(15) 0.9000(13) 0,4034(11) 
C1E3 -0,1675(51) 0,9540(45) 0,4050(41) 
C2E3 -0,1063(48) 0,9835(38) 0,4592(39) 
0E4 0.1828( 7) 0,6676( 5) 0,3372( 8) 
C1E4 0,2613(29) 0,6663(24) 0,8444(21) 
C2E4 0.3061(54) 0,7350(65) 0,8326(58) 

* C(39) occurs statistically st two positions* C(39) 

and C(039)>with occupancies of 0,7 end 0,3 respectively, 

** y=Mater»E=eth3riob occupancies: H2 - 0,52? H3 - 0*43 

H4 - 0,27» E2 - 0,5. E3 - 0,5» E4 - 0,5 . 



Table S2, Bond lengths (A) (Sulfone 5) Table S3, Bond anales (Sulfone 5) • , . 

0(1) -SÜ) 1,440t 5) 0(2) -Sd) 1,435( 5) 0(2) -Sd) -Od) 118,1( 3) Cd) -Sd) -Od) 108,7( 3) 
C(i) -S(l) 1.734( 6) C(29) -S(l) 1,768( 6) Cd) -Sd) -0(2) 107,6( 3) C(29) -Sd) -Od) 107,1( 3) 
Cd) -Nd) 1,378( 8) C(4) -Nd) 1,328( 7) C(29) -Sd) -0(2) 109,3( 3) C(29) -Sd) -Cd) 105,4( 3) 
C(2) -Cd) 1,369( 8) C(3) -C(2) 1,444( 8) C(4) -Nd) -Cd) 107,7( 5) Nd) -CCJ) -Sd) 118.5( 4) 
C(10) -C(2) 1,492( 8) C(4) -C(3) 1.402( 3) C(2) -Cd) -Sd) 130,6( 5) C(2) -Cd) -Nd) 110.8Í 5) 
C(8) -C(3) 1,403( 9) C(5) -C(4) 1.432( 9) C(3) -C(2) -Cd) 105,3( 5) CdO) -C(2) -Cd) 126,5( 5) 
C(28) -C(29) 1,539( 8) Cdl) -CdO) 1,560( 8) CdO) -C(2) -C(3) 128,2( 5) C(4) -C(3) -C(2) 105.7( 5) 
C(40) -Cdl) 1,523( 8) N(2) -Cdl) 1.470( 7) C(8) -C(3) -C(2) 133.7( 6) C(8) -C(3) -C(4) 120,5( 6) 
0(15) -C(40) 1.245Í 8) N(9) -C(40) 1.339( 8) C(3) -C(4) -Nd) 110,4( 5) C(5) -C(4) -Nd) 127,9( 5) 
0(4) -C(12) 1.230( 7) N<2) -C(12) 1,316( 7) C(5) -C(4) -C(3) 121,6( 5) C(28) -C(29) -Sd) 113,0( 4) 
C(13) -CÍ12) 1,539( 9) H(3) -C(13) 1,485( 7) Cdl) -CdO) -C(2) 115,0( 5) C(40) -Cdl) -CdO) 112,1( 5) 
C(14) -C(13) 1,529( 9) C(18) -N(3) 1,318( 8) N(2) -Cdl) -CdO) 108,0( 4) N(2) -Cdl) -C(40) 113.2Í 5) 
0(7) -C(18) 1,235( 8) Cd9) -C(lß) í,509( 8) 0(15) -C(40) -Cdl) 118,3( 5) N(9) -C(40) -Cdl) 118,9( 5) 
N(4) -C(19) 1,469( 8) C(20) -C(19) 1,541(10) N<9) -C(40) -0(15) 122.8( 6) N(2) -C(12) -0(4) 123,1( 6) 
C(22) -N(4) 1,490( 9) C(23) -N(4) 1,329( 7) C(13) -C(12) -0(4) 120,8( 5) C(13) -C(12) -N(2) 116,1( 5) 
C(21) -C(22) 1.537(10) 0(8) -C(21) 1,424(1?) C(12) -N(2) -Cdl) 122,1( 5) N(3) -C(13) -C(12) 108,4( 5) 
C(20) -C(21) 1,543(10) 0(9) -C(23) 1.236Í 7) C(14) -C(13) -C(12) 112,5( 5) C(14) -C(13) -N(3) Illi4( 5) 
C(24) -C(23) 1,543( 8) C(25) -C(24) 1,532( 9) C(18) -N(3) -C(13) 121.6( 5) 0(7) -C(18) -N(3) 122,3( 6) 
N(5) -C(24) 1,457( 7) C(2Ó) -CÍ25) 1.515( ?) C(19) -C(18) -N(3) 117.7( 5) C(19) -C(18) -0(7) 119,8( 6) 
0(10) -C(26) 1.239( 8) NdO) -C(26) 1,308( 9) N(4) -C(19) -C(18) 115,6( 5) C(20) -C(19) -C(18) 112,7( 5) 
C(27) -N(5> 1,358( 8) 0(11) -CC27) 1.194« 7) C(20) -C(19) -N(4) 104.0( 5) C(22) -N(4) -C(19) 1U,7( 5) 
C(28) -C(27) 1.550( 8) N(6) -C(28) 1,454( 8) C(23) -N(4) -C(19) 120,2( 5) C(23) -N(4) -C(22) 126,2( 5) 
C(30) -N(6) 1,339( 8) C(39) -N(9) 1,496(12) C(21) -C(22) -N(4) 103.3( 6) 0(8) -C(21) -C(22) 110,9! 6) 
C(039)-N(9) 1,540(19) C(7) -C(5) 1,383(10) C(20) -C(21) -C(22) 102.7( 6) C(20) -C(21) -0(8) 106.3( 7) 
C(6) -C(8) 1,377(12) C(16) -C(14) 1,538( 9) 0(9) -C(23) -N(4) 121,2( 5) C(24) -C(23) -N(4) 117,9( 5) 
C(15) -C(14) 1,537(10) 0(5) -C(16) 1,427( 7) C(24) -C(23) -0(9) 120.9( 5) C(25) -C(24) -C(23) 113,2( 5) 
C(17) -C(16> 1,534(10) C(31) -C(30) 1.522(10) N(5) -C(24) -C(23) 108.4( 4) N(5) -C(24) -C(25) 110,8( 5) 
0(12) -C(30) 1,203( 8) N(7) -C(31) 1,476( 9) C(26) -C(25) -C(24) 113.6( 5) 0(10) -C(26) -C(25) 121.0( 6) 
C(32) -N(7) 1,337( 9) 0(13) -C(32) 1.237Í 8) NdO) -C(26) -C(25) U5.4Í 6) NdO) -C(2ò) -0(10) 123,6( 6) 
C(33) -C(32) 1.508(10) C(34) -C(33) 1,573( 9) C(27) -N(5) -C(24) 117,6( 5) 0(11) -C(27) -N(5) 122.4( 5) 
N(8) -C(33) 1.462< 9) C(35) -C(34) 1,557(13) C(28) -C(27) -N(5) 115.5( 5) C(28) -C(27) -0(11) 122.2Í 5) 
C(36) -C(34) 1.516(13) C(38) -0(14) 1,228( 8) C(27) -C(28) -C(29) 112.8( 5) N(6) -C(28) -C(29) 107.0( 5) 
N(8) -C(38) 1,337( 8) C(39) -C(38) 1,588(13) N(6> -C(28) -C(27) 106.0( 5) C(30) -N(6) -C(28) 123.0( 5) 
C(039)-C(38) 1,406(20) C(17) -0(6) 1,431(10) C(39) -N(9) -C(40) 111.7( 6) C(039! i-N(9) -C(40) 127.9( 8) 
0(03) -C(9) 1,434(12) C(039)-C(39) 0,555(21) C(039) -N(9> -C(39) 21.0( 8) C(7) -C(5) -C(4) 116.2( 6) 
C(37) -C(36) 1,534(13) C(7) -C(6) 1,416(11) C(6) -C(8) -C(3) 118,2( 6) C(16) -C(14) -C(13) 110.4( 5) 
0(03) -C(7) 1.354(10) C(15) -C(14) -C(13) 111.7( 6) C(15) -C(14) -Cdó) 110.8( 6) 

0(5) -C(16) -C(14) 112,2( 5) C(17) -C(16) -C(14) 113.0( 5) 
C(17) -C(16) -0(5) 105,7( 5) C(31) -C(30) -N(6) U5,7( 5) 
0(12) -C(30) -N(6) 125,0( 6) 0(12) -C(30) -C(31) 119.3( 6) 
N(7) -C(31) -C(30) 113,7( 5) C(32) -N(7) -C(31) i20.9( ó) 
0(13) -C(32) -N(7) 121,8( 6) C(33) -C(32) -N(7) 115,9( 6) 
C(33) -C(32) -0(13) 122.3( 6) C(34) -C(33) -C(32) 111.3Í 5) 
N(8) -C(33) -C(32) 110,9( 5) N(8) -C(33) -C(34) 108,0( 6) 
C(35) -C(34) -C(33) 106,2( 6) C(36; -C(34) -C(33) 111,4( 6) 
C(36) -C(34) -C(35) 112,2( 7) N(8) -C(38) -0(14) 124,4( 6) 
C(39) -C(38) -0(14) 126,0( 6) C(39) -C(38) -N(8) 109,3( 6) 
C(039) -C<38) -0(14) 119,0( 9) C(039)-C(38, -N(8) 114,7( 9) 
C(039) -C(38) -C(39) 20.2( 8) C(38) -N(8) -C(33) 120,3( 5) 
C(38) -C(39) -N(9) 108,1( 7) C(039)-C(39) -N(9) 34,0(22) 
0(03) -C(7) -C(5) 123.1( 7) 0(03) -C(7) -C(6) 114.8Í 7) 
C(7) -0(03) -C(9) 118,0( 7) C(38) -C(039] i-N(9) 115,8(13) 
C(39) -C(039)-N(9) 75.0(22) C(39) -C(039! K(38) 98,8(25) 



Table S4» Dihedral angles (Sulfone 5) 

Ol ~S -Cl -C2 -39,36 
Ol —S -C29 -C28 -61,93 
Cl -s -C29 -C28 -177,55 
s --C29 -C28 ~N6 -142,81 
s -C29 -C28 -C27 101,08 
s -Cl -C2 —CIO -3,41 
Cl --C2 -CIO —Cil -129,70 
Ni -Cl -C2 —CIO -178,92 
NI -Cl —S -C29 -109,62 
C2 -CIO -Cil -C40 45,96 
C2 -CIO -Cil -N2 171,38 
CIO -Cil -N2 -C12 154,79 
CIO -Cil -C40 -015 -102,29 
CIO -Cil -C40 -N9 75,22 
Cil -N2 -C12 -04 7,23 
Cil -N2 -C12 --C13 -171,74 
N2 -C12 -C13 --N3 -42,81 
N2 -C12 -C13 -C14 80,87 
04 -C12 -C13 -C14 -98,13 
04 -C12 -C13 -N3 138,20 
C12 -C13 -C14 -C15 31,97 
C12 -C13 -C14 -C16 155,67 
C12 -C13 --N3 -C18 -66,23 
C13 -C14 -CIÓ -05 56,91 
C13 -C14 -C16 -C17 176,37 
C13 -N3 -C18 -07 -5,34 
C13 -N3 -C18 -C19 178,48 
C14 -C16 -C17 -06 171,60 
C14 -C13 -N3 -C18 169,43 
C15 -C14 -C16 -05 -178,83 
C15 -C14 -C16 -C17 -59,37 
C15 -C14 -C13 -«3 153,95 
05 -C16 -C17 -06 -65,26 
eu -C14 -C13 -N3 -82,35 
N3 -C18 -C19 -C20 88,47 
N3 -C18 —Cl? -N4 -31,00 
C18 -C19 -C2Ô -C21 -155,09 
C18 -C19 -N4 -C23 -61,80 
C18 -C19 -N4 -C22 132,80 
07 -C18 -C19 -C20 -87,82 
07 -C18 -C19 -N4 152.72 
Cl? -C20 -C21 -08 -78,06 
Cl? -C20 -C21 -C22 38,54 
Cl? -N4 -C22 -C21 15,40 
Cl? -N4 -C23 -09 5,65 
Cl? -N4 -C23 -C24 -173,90 
C20 -Cl 9 -N4 -C22 8,66 
C20 -C19 -N4 -C23 174,06 
C20 -C21 -C22 -N4 -32,87 
C21 -C22 -N4 -C23 -148,92 
08 -C21 -C22 -N4 80,41 
C22 -N4 -C23 -09 168,76 
C22 -N4 -C23 -C24 -10,78 
N4 -C23 -C24 -C25 -74,17 
N4 -C23 -C24 -N5 162,37 
09 --C23 -C24 -C25 106,28 
09 -C23 -C24 -N5 -17,18 
C23 -C24 -C25 -C26 -53,31 
C23 -C24 -N5 -C27 -67,13 
C24 -C25 -C26 -010 62,06 
C24 -C25 -C26 -N10 -116,06 

C24 -N5 -C27 -011 -14,11 
C24 -N5 -C27 -C28 166,5li 
C25 -C24 -H5 -C27 167,98 
C26 -C25 -C24 -N5 68,82 
N5 -C27 -C28 -C29 -54,31 
N5 -C27 -C28 -N6 -171,01 
011 -C27 -C28 -C29 126,38 
011 -C27 -C28 -N6 9,68 
C27 -C28 --C29 —s 101,08 
C27 -C28 -M6 -C30 ••121,28 
C28 -N6 -C30 -012 5.65 
C28 -N6 -C30 -C31 -172,34 
N6 -C30 -C31 -N7 -1,12 
N6 -C28 -C29 —S -142,81 
012 -C30 -C31 -N7 -179,23 
C30 -C31 --N7 ~C32 80,24 
C31 -N7 -C32 -013 1.94 
C31 -N7 -C32 -C33 -175,57 
N7 -C32 -C33 -C34 -108,36 
N7 -C32 -C33 -N8 131,37 
013 -C32 -C33 -C34 74,14 
013 -C32 -C33 -N8 -46.13 
C32 --C33 --C34 -C35 56,19 
C32 --C33 -C24 -C3Ó -178,42 
C32 -C33 -N8 -C38 -62,10 
C33 --C34 -C36 —C37 170,90 
C33 -N8 -C38 -014 1,51 
C33 -N8 -C38 -C39 176,45 
C33 -H8 -C38 -C039 -162,52 
C34 --C33 -N8 -C38 175,67 
C35 -C34 -C36 -C37 -70,14 
C35 -C34 -C33 -N8 178,19 
C36 -C34 -C33 -N8 -59,39 
N8 -C38 -C39 -N9 -178,62 
N8 -C38 -C039-N9 -156,27 
014 --C38 -C39 -N9 -3,79 
014 -C38 -C039-N9 38,75 
C38 -C39 -N9 -C40 159,12 
C38 --C039-N9 -C40 136,42 
C39 -N9 -C40 -015 0,59 
C039-N9 -C4Ô -015 -14,83 
C39 -N9 -C40 -eu -176,80 
C039-N9 --C40 -Cil 167,73 
N9 -C40 -Cil -N2 -47,34 
015 -C40 -Cil -N2 135,15 
C40 -Cil -N2 -C12 -80,41 
C9 -003 -C7 -C6 -164,57 
C9 -003 ~C7 -C8 -163.37 
02 -S -Cl —NI 6,93 
02 —S -C29 -C28 67,10 
02 -S -Cl ~C2 -168,2? 



Table S5, Positional parameters (3-sulfoxide 4) 

X/A Y/B Z/C 

S 0,1013( 1) 0.8602« 1) 0,7899« 1) 
0(1) 0,1058( 2) 0.7806« 2) 0,7734« 1) 
N(l) 0,0068( 2) 0.9233« 2) 0,3832« 1) 
C(l) 0,0037< 3) 0.879K 2) 0.8286« 2) 
C(2) -0,0764( 3) 0.8530« 2) 0,8187« 2) 
C(3) -0,1260< 3) 0,8836« 2) 0.8713« 2) 
C(4) -0.0717< 3) 0.926?« 2) 0.9086C 2) 
C(29) 0.0844Í 3) 0,9054« 2) 0.7125« 2) 
C(10) -0.1046Í 3) 0.8004« 2) 0.7659« 2) 
C(ll) -0.1868( 3) 0,8223« 2) 0.7304« 2) 
C(40) -0,1875( 2) 0.9030« 2) 0.7094« 2) 
C(12) -0,2764( 2) 0,7553« 2) 0.6533« 2) 
0(15) -0,2308< 2) 0,9464« 2) 0,7400« 2) 
0(4) -0,3397< 2) 0,7865« 2) 0,6704« 2) 
N(2) -0,2006( 2) 0,7706« 2) 0,6761« 2) 
C(13) -0,2799( 3) 0,6905« 2) 0,6030« 2) 
N(3) -0,2069( 2) 0.6957« 2) 0,5576« 1) 
C(18) -0.2007Í 3) 0,7516« 2) 0.5148« 2) 
0(7) -0,2565< 2) 0,7974« 2) 0.5065« 2) 
C(19) -0,1226( 3) 0,7537« 2) 0.4722« 2) 
N(4) -0,0464( 2) 0,7221« 2) 0.5025« 1) 
C(22) -0,0027( 3) 0,6716« 3) 0.4578Í 2) 
C(21) -0,0428< 3) 0,6882« 3) 0,3901« 2) 
C(23) -0,0144( 2) 0,7509« 2) 0,5585« 2) 
0(9) -0.0518( 2) 0,8007« 1) 0,5880« 1) 
C(24) 0,0685( 3) 0,7193« 2) 0,5340« 2) 
C(25) 0,0585( 3) 0,6417« 2) 0,6138« 2) 
C(26) -0,0050< 3) 0.6392« 2) 0,6636« 2) 
0(10) -0,0797< 2) 0,6496« 2) 0,6574« 2) 
N(5) 0.105K 2) 0,7704« 2) 0,6319« 1) 
C(27) 0.1335( 3) 0,8343« 2) 0,6103« 2) 
0(11) 0.1408( 2) 0,8479« 2) 0.5512« 1) 
C(28) 0.156H 3) 0,8928« 2) 0,661?« 2) 
N<6) 0,1724( 2) 0,9610« 2) 0,6236« 2) 
N(9) -0.1363( 2) 0,9228« 2) 0,6601« 2) 
C(8) -0.0998( 3) 0,9663« 3) 0,9657« 2) 
C(5) -0»2107( 3) 0,8770« 3) 0*8911( 2) 
C(14) -0.2832( 3) 0,6159« 2) 0,6381« 2) 
C(16) -0.3202( 3) 0,5582« 2) 0,5904« 2) 
0(5) -0,2780( 2) 0,5529« 1) 0,5287« 1) 
0(8) -0,0057( 2) 0,7511« 2) 0,3598« i\ 
C(30) Q,2429( 3) 0,9979« 3) 0,6321« 2; 
C(31) 0.243K 3) 1,0732« 3) 0,5934« 3) 
N(7) 0,1656( 3) 1,0909« 2) 0,5643« 2) 
C(32) 0,0984( 3) 1.1157« 2) 0,5975« 2) 
0(13) Q,1003( 2) 1,1279« 2) 0,6573« 1) 
C(33) 0.0188< 3) 1,1255« 2) 0,5568« 2) 
C(34) 0,0014( 4) 1,2089( 2) 0,5440« 3) 
C(35) 0,0793( 5) 1.2441« 3) 0.5127« 4) 
C(15) -0.3348( 5) 0.6193« 3) 0.7012« 3) 
0(14) 0,0018« 2) 0.9796« 2) 0.5935« 2) 
N(10) 0.0239< 3) 0.6245« 3) 0.7284« 2) 
C(38) -0.0561( 3) 1,0226« 2) 0,6067« 2) 
0(12) 0.3060Í 2) 0.9773« 2) 0,6626« 2) 
0(6) -0,3652( 3) 0,4302« 2) 0,5800« 2) 
C(9) -0.168K 4) 1.0474« 4) 1.0685« 3) 
N(8) -0.0524( 3) 1,0944« 2) 0.5923« 2) 
C(39) -0.1342* 3) 1.0010« 3) 0,6423« 3) 
C(17) -0.3180( 5) 0,4805« 3) 0,6197« 3) 

C(20) -0.1327« 3) 0,7086« 3) 0.4088« 2) 
C(36) -0,0767« 5) 1.2167« 4) 0,4991« 4) 
C(37) -0.1142« 7) 1,2962« 5) 0,5027« 7) 
C(6) -0,2379« 3) 0,9153« 3) 0,9454« 3) 
C(7) -0,1824« 3) 0,9589« 3) 0,9830« 2) 
0(03) -0,2175« 3) 0,9927« 2) 1,0363« 2) 
OHI* -0,1089« 3) 0,5072« 3) 0,528t« 2) 
OHI 0,4518« 3) 1,0200« 3) 0,6041« 2) 
CHI 0,4879« 8) 1,0816« 8) 0,635?« 6> 
0H2 0,1849« 3) 0,6810« 3) 0,8577« 3) 
CH2 0,2693« 7) 0,6949(10̂  0,87?4( 8) 
0H3 -0,2067« 4) 1,0886« 4) 0,7843« 4) 
CH3 -0,2753« 7) 1,1193« 9) 0,8104« °) 
CH4 -0,5350« 4) 0,4746« 5) 0,5366« 4) 
CH4 -0,5642« 7) 0,5461« 6) 0,561?« 5) 
0H5 -0,3882« 5) 0,9356« 6) 0,801?« 4) 
CH5 -0,4363« 9) 0,9369(13) 0,7494« 8) 
0H6 -0,4119(26) 0,3295(22) 0,6732(20) 
CH6 -0,3669(27) 0,3225(25) 0,7333«23) 

*W=waterf H=»ethanolí occupancy of H6 is 0,25 , 



Table S6, Bond lengths (A) (S-sulfoxide 4) 

0(1) -S 1,492( 4) C(l) -s 1,770( 5) 
C(29) -S 1,792( 5) C(l) -N(l) 1.370( 6) 
C(4) -N(l) 1.35H 7) C(2) -C(l) 1.374( 7) 
C(3) -C(2) 1,4371 7) C(10) -C(2) l-505( 7) 
C(4) -C(3) 1,392( 7) C(5) -C(3) 1,410( 7) 
C(8) -C(4) 1,433( 7) C(28) --CÍ29) 1,54?( 7) 
C(ll) -C(10) 1.543( 7) C(40) -C(ll) 1.534( 7) 
N(2) -C(ll) 1,465( 6) 0(15) -C(40) 1,217( Ó) 
N<9) -C(40) 1,338( 6) 0(4) -C(12) 1,206( 6) 
N(2) -C(12) 1,319( 6) C(13) -C(12) 1.56K 7) 
N(3) -C(13) 1,483( 6) C(14) -C(13) 1,536( 7) 
C(18) -H(3) 1,342( 6) 0(7) -C(18) 1,229<. 6'1 

C(19) -C(18) 1.51K 7) N(4) -C(19) 1,474( 6) 
C(2ö) -CÜ9) 1,534( 7) C(22) -N(4) 1.467( 7) 
C(23) -N(4) 1,348( 6) C(21) -C(22) 1,542( 3) 
0(8) -C(21) 1,429( 8) C(20) -C(21) 1,525( 8. 
0(9) -C(23) 1,;.'39( 6) C(24) -C(23) 1,527( 7) 
C(25) -C(24) 1,548( 7) N(5) -C(24) 1,465( 6) 
C(26) -C(25) 1,500( 7) 0(10) -C(26) 1.223'. 6) 
N(10) -C(26) 1,322( i' 

// 
C(27) -N(5) 1,325( 6) 

0(11) -C<27) 1,229( 6) C(28) -C(27) 1,536( 7) 
N(6) -C(28) 1,43?( 6) C(30) -N(6) 1.30?( 7) 
C(39) -N(9) 1.472' 7) C(7) -C(8) 1,366( 9) 
C(6) -C(5) 1,373( 8) C(16) -CÜ4) 1,544( 7) 
C(15) -C(14) 1,519( 9) 0(5) ~C(16) 1.42K 6) 
C(17) -C(16) 1,537( 8) C(31) -C(30) 1.535( 8; 
0(12) -C(30) 1,235( 7) N(7) -C(31) 1.447( 8) 
C(32) -H(7) 1.34K 7) 0(13) -C(32) 1.23K 6) 
C(33) -C(32) 1,520( 8) C(34) -C(33) 1,568< 7) 
N(8) -C(33) 1,455( 7) C(35) -C(34) 1,533(11) 
C(36) -C(34) 1,544(11) C(33) -0(14) 1,237', 6) 
N(8) -C(38) 1,343( 7) C(39) -C(38) 1,483( 3) 
C(17) -0(6) 1,430( 8) 0(03) -C(v) 1,426( 9) 
C(37) -C(36) 1,569(13) C(7) -C(6) l.U0( 8) 
0(03) C(7) 1.36K 7) 

Table S7. Bond anales (S-sulfoxide 4) 
C(l) -s -0(1) 109,3( 2) C(29> -s -0(1) 105.0( 2) 
C(29) -S -C(l) 99,6( 2) C(4) -N(l) -C(l) 107,6( 4) 
M(l) -C(l) -S 116,1( 4) C(2) -C(l) -S 132.8( 4) 
C(2) -C(l) -N(l) 110,8( 4) C(3) -C(2) -C(l) 105,4( 4) 
C(10) -C(2) -C(l) 126,9( 5) C(10) -C(2> -C(3) 127.6 < 5) 
C(4) -C(3) -C(2) 106,5( 4) C(5) -C(3) -C(2) 134.5( 5i 
C(5) -C(3) -C(4) 119,0( 5) C(3) -C(4) -N(l) 109,7( 4) 
C(8) -C(4) -Nil) 128,2( 5) C(8) -C(4) -C(3) 122.0( 5) 
C(28) -C(29) -s 113,6( 3) «:m< -C(10) -C(2) 114,?( 4) 
C(40) -C(ll) -C(10) 112,6( 4) N(2) -C(ll) -C(10) 108.0( 4) 
N(2) -C(ll) -C(40) 114,1( 4) 0(15) -C(40) -C(ll) 119.1( 4) 
N(9) -C(40) -C(ll) 117,5( 4) N(9) -CÍ40) -0(15) 123.3Í 4) 
N(2) -C(12) -0(4) 124,1( 5) C(13) -C(12) -0(4) 121,0( 4) 
C(13) -C(12) -N(2) 114,9( 4) C(12) -N(2> -CC11) 122,4( 4) 
N(3) -C(13) -CÜ2) 109,1( 4) C(14) -C(13) -C(12) 111,3( 4) 
CÍ14) -C(13) -N(3) lli,7( 4) C(13) -N(3) -CC13) 120,4( 4) 
0(7) -C(18> -N(3) 123,4( 5) C(19) -C(18) -N(3) 116,6( 4) 
C(19) -C(18) -0(7) 119,8( 4) N(4) -C(19) -C(1S) 115.2C 4) 
C(20) -C(l?) -CÍ18) 112,2( 4) C(20) -C(19) -N(4) 103,0( 4) 
C(22) -N<4) -C(19) H2.2«: 4) C(23) -N(4) -CÜ9) 120,5( 4-
C(23) -N(4) -C(22) 125,8( 4) C(21) -C(22) -N(4) 103.3( 4) 
0(8) -C(21) -C(22) 111,7( 5) C(20) -C(21) -CÍ22) 102.4( 4) 
C(20) -C(21) -0(8) 107.2( 5) 0(9) -C(23) -N(4) 12Ö,7( 4) 
C(24) -C(23) -N(4) 117,6( 4) C(24) -C(23) -Oí 9) 121,7( 4) 
C(25) -C(24) -C(23) 112,8( 4) N(5) -C(24) -C(23) 109.0( 4) 
N(5) -C(24) -C(25) iii.4t 4) C(26) -CÍ25) --CÍ24 j 112.6; •j • 
0(10) -C(26) -C(25> 120,7' N(10) -C(26) -C(25) 116,7( J. 
N(10) -C(26) -0(10) 122»6( 5) C(27) -H(5) -C(24) 118,5( 4: 
0(11) -C(27) -N(5) 122,1( 4) CÍ2B) -C(27) -N(5) 117,8( 4 i 
C(28) -C(27) -0(11) 120,1( 4) C<27> -C.28) -CÍ29) 112,4' 4) 
N<6> -C(23) -C(29) 108,2( 4) N(6) -C(28) -C(27) 108,?( 4) 
C(30) -H(6) -C(28) 125,0( 4) C(3?) -N(?) -C(40) 117.2( 4) 
C(7> -C(8) -C(4) 117,2( 5) C(6) -C(5) -C(3) 118,'?( 
C(16) -C(14) -CÜ3) 10?, K 4) C(15) -C(14) -C(13) 111.7( C j 
C(15) -C(14) -C(16) 110,4( 5) 0(5) -C(16) -CÍ14) 114.6( 4 i 
C(17) -C(16) -C(14) 112,3( 4) CÜ7) -CÍ16) -0(5) 105.3 i 4) 
C(31) -C(3Q> -NC 6) 116,0( 5) 0(12) -C(30) -N(6» 124,3Í 6) 
0(12) -C(30) -C(31) 11?,6( 5) N(7) -C(31) -C(30) 114.2( c •, 

J. C(32) -N(7) -C(31) 120.9( 5) 0(13) -C(32) -N(7) 122,3« j) 
C(33) -CÍ32) -N(7) 115.4( 4) C(33) -C(32) -0(13) 122.2'-c •, 
C(34) -C(33) -C(32) 110,5( 4) N(8) -C(33) -C(32) 10?.4( 4) 
H(8) -C(33) -C(34) 108,9( 5) C(35) -C(34) -CC33) 109.4( 
C(36) -C(34) -C""> 109,2( 5) C(36> -C(34) -C(35) 111,5( 6) 
N(8) -C(38) 122,6( 5) C(3?) -C(33) -0(14) 123.8Í 55 
C(3?) -C(38) -N(8> 113,6( 5) C(38> -N(8) -C(33) 121,4( 5-
C(38) -C(39) -N(9) 113,2( 5) 0(6) -C(17) -C(16) 1U.4C 
C(21) -C(20) -C(19) 103,9( 4) C(37) -C(36) -C(34) 111.3( 7) 
C(7) -C(6) -C(5) 121,6( 5) C'6) -C(7) -C(8> 121,1« 5) 
0(03) -C(7) -C(8) 123,5( 5) 0(03) -C(7) -C(6) 115,3( 5) 
C(7) -0(03) -C(9) 116,«i 5) 



Table S8, Dihedral angles (S-sulfone 4) 

Ol --S --Cl --C2 -37,51 
Ol --S --C29 --C28 -60,33 
Cl --s --C29 --C23 -173,?1 
s --C29 --C28 --N6 -138,83 
s --C29 -•-C28 --C27 100,83 
s --Cl --C2 --CIO -3,51 
Cl • ~C2 --CIO --Cil -134,81 
NI --Cl ---C2 --CIO -177,08 
NI • -Cl ---S --C29 -114,53 
C2 --CIO --Cil --C40 46,74 
C2 • -CIO • -en --N2 173,71 
CIO • -Cil • -N2 --C12 152,3? 
CIO • -Cil • -C40 --015 -105,97 
CIO • -Cil • --C40 --N9 70,41 
Cil • --N2 • -C12 --04 6,72 
Cil • -N2 • -C12 --C13 -171,03 
N2 • -C12 • -C13 --N3 -40,93 
N2 • -C12 -C13 --C14 83,15 
04 • -C12 -C13 • -C14 -?4,68 
04 --C12 -C13 • -N3 141,24 
C12 --C13 -C14 • -C15 36,02 
C12 —C13 -C14 -Clé 158,38 
C12 --C13 -N3 -CIS -66.61 
C13 -C14 -C16 -05 54,58 
C13 -C14 -C16 -C17 174,75 
C13 -N3 —C18 -07 -6,26 
C13 --N3 —C18 -C19 177,93 
C14 —Clé -C17 -06 170,08 
C14 -Cl 3 --N3 -Cl 8 169,25 
C15 --C14 -C16 -05 177,74 
C15 "C14 -C16 —Cl? -62,09 
C15 --C14 -C13 --M3 158,63 
05 —CIÓ -C17 -06 -64,49 
Cl 6 --C14 -C13 -N3 -7?,01 
N3 --C18 —Cl? --C20 36,9? 
N3 --C18 -Cl? --N4 -30.52 
CIS —Cl? -C20 -C21 -154.92 
C18 —Cl? "N4 --C23 -61.12 
C18 —Cl? ~N4 -C22 132,33 
07 —C18 -Cl? ~c?.o -88.99 
07 -C18 -Cl? -N4 153.51 
C19 -C20 -C21 -08 -78.45 
C19 -C20 -C21 -C22 39,22 
C19 --N4 —C22 --C21 14.44 
C19 -N4 -C23 -09 5,42 
Cl? -N4 -C23 -C24 -175,20 
C20 —Cl? -N4 -C22 9.77 
C20 -Cl? -N4 -C23 176,32 
C20 -C21 -C22 -N4 -32,70 
C21 -C22 --N4 -C23 -151,25 
18 -C21 -C22 -N4 81.75 
C22 -N4 -C23 -09 170,01 
C22 --N4 -C23 -C24 -10,61 
N4 --C23 -C24 -C25 -72,37 
N4 -C23 -C24 -N5 163,26 
09 -C23 -C24 -C25 107,01 
09 -C23 -C24 -N5 -17,37 
C23 -C24 -C25 -C26 -56.71 
C23 -C24 -N5 -C27 -68,45 
C24 --C25 —C26 -010 67,08 
C24 -C25 -C26 -N10 -113.93 

C24 -N5 -C27 -011 -10,12 
C24 --N5 -C27 -C20 168.69 
C25 -C24 -N5 -C27 166.34 
C26 -C25 --C24 -H5 66,34 
N5 --C27 -C28 -C29 -50,90 
N5 -C27 -C28 --N6 -170,32 
011 -C27 -C28 --C29 127,94 
OU -C27 -C28 -Nó 8,01 
C27 --C28 -C29 —S 100,83 
C27 -C28 --N6 -C30 -121,83 
C28 -N6 -C30 -012 3,02 
C28 ~N6 --C30 -C31 -173,91 
N6 --C30 -C31 ~N7 -3,02 
N6 --C28 -C29 —S -138,83 
012 -C30 —C31 -N7 179,39 
C30 -C31 —M7 -C32 80.19 
C3Í --N7 —C32 -013 3,59 
C31 -N7 --C32 -C33 -174,71 
N7 --C32 -C33 -C34 -106,11 
N7 -C32 -C33 -N8 134,06 
013 -C32 --C33 -C34 75,5? 
013 --C32 --C33 -N8 -44,24 
C32 -C33 --C34 -C35 54,39 
C32 -C33 --C24 --C36 -175,12 
C32 -C33 ~N3 -C38 -62,63 
C33 -C34 -C36 -C37 161,95 
C33 -N8 --C38 -014 3,29 
C33 -N8 -C38 -C39 -179,16 
C34 -C33 --N8 -C38 176,53 
C35 -C34 -C36 -C37 -77,04 
C35 -C34 -C33 -N8 174,52 
C36 --C34 --C33 -N8 -63,23 
N8 -C38 -C39 -m -177,84 
014 --C38 —C39 -N9 -0.33 
C38 --C39 -N9 -C4Ô 158,39 
C39 --N9 --MO -015 -O.SiJ 
C39 ~N9 --C40 -eu -177,10 
N9 -C4Ö -Cil -K2 -53,22 
015 --C40 -eu -N2 130,40 
C40 -Cil -N2 -Cl 2 -31,02 
C9 -003 ~C7 -C6 -168,86 
C9 -003 --C7 ~C8 10,68 
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Figure SI. Numbering scheme for the crystallographic 

structure of molécules 4 and 5« 


