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NMR data

Table S1: 'H and '*C NMR data for 12 and meridamycin®.

12 meridamyci®
Pos. HJ=Hz 3C HJ=Hz 3C
1.32d (5.5) 18.2 (q) 1.33d (6.2) 225 (q)
2 3.86 m 71.9 (d) 3.82m 71.4 (d)
2.63m 41.8 (d) 2.60 m 41.3 (d)
3a 1.37 d (6.9) 23.0 (q) 1.29d (6.5) 17.6 (q)
4 5.60 d (13.2) 135.5 (d) 5.60 dd (1.2, 10.0) 134.8 (d)
132.5 (s) 132.0 (s)
5a 1.80's 12.9(q) 1.77d (1.2) 12.4 (q)
6 5.38 m 82.1(d) 5.36 dd (5.7, 9.4) 81.6 (d)
2.55m 31.1 (1) 2.52'm 30.8 (t)
2.66 m
8 5.62'm 118.6 (d) 5.63 dd (6.8, 7.4) 118.1 (d)
148.5 (s) 148.0 (s)
%a 2.08m 23.4 (t) 2.05m 22.9 (t)
248 m 244 m
9b 1.14 1 (6.7) 14.8 (q) 1.11t(7.5) 14.3 (q)
10 414 m 78.6 (d) 4.11dd (4.1, 4.5) 78.1 (d)
11 1.98 m 36.7 (d) 1.94 m 36.2 (d)
11a 1.18 d (7.4) 14.4 (q) 1.94 d (7.4) 13.8 (q)
12 1.52 m 44 4 (t) 1.50 m 43.8 (t)
1.73m 1.60 m
13 2.68'm 30.7 (d) 2.70m 30.2 (d)
13a 1.08 d (5.2) 23.2(q) 1.04 d (6.7) 22.7 (q)
14 5.75d (9.7) 130.5 (d) 5.72d (9.7) 130.0 (d)
15 138.2(s) 137.7 (s)
15a 1.82's 14.2 (q) 1.79d (1.2) 13.7 (q)
16 477 m 73.6 (d) 4.74dd (5.7, 6.0) 73.2 (d)
17 2.10m 45.0 (t) 2.00m 44.5 (t)
234 m 229 m
18 470 m 69.7 (d) 468 m 69.2 (d)
19 1.92m 43.5(t) 1.88 m 43.0 (t)
227 m 222m
20 4.84d (10.7) 72.8 (d) 4.80 m 72.3 (d)
21 1.84 m 415 (d) 2.09m 42.7 (d)
21a 1.38 d (6.9) 13.1 (q) 1.36 d (7.8) 12.6 (q)
22 4.30d (9.1) 73.5 (d) 426 m 73.0 (d)
23 2.08m 43.2 (t) 2.05m 441 (t)
215m 212m
24 4.881(10.0) 73.5 (d) 4.84m 67.4 (d)
25 1.59 m 33.3 (1) 1.51 m 32.8 (1)




26

27
27a
28
29
30
31

32

33
34

35
36

1.68 m
1.55m
1.98 m
293 m
1.20d (7.4)

3.25d (13.4)
3.45t(13.2)
1.05m
1.25m
1.51m

210 m
215m
5.52brs

28.1 (t)

36.5 (d)
16.8 (q)
101.1 (s)
202.1 (s)
169.3 (s)
445 (t)

25.6 (t)

21.8 (1)
27.8(t)

52.1 (d)
170.5 (s)

1.66 m
1.53 m
1.97m
271m
1.17d (6.7)

3.20d (13.3)

3.40ddd (2.9, 12.9, 13.3)
1.00 m

1.30m

148 m

2.07m

216 m

5.49 dd (4.6, 6.2)

27.6 (1)

36.1 (d)
16.3 (q)
100.6 (s)
201.6 (s)
168.8 (s)
43.9 (t)

25.1 (t)

21.3 (1)
27.4 (t)

81.6 (d)
170.0 (s)

aRecorded at 600 MHz for 'H and 150 MHz for '3C NMR in Pyridine-ds

b Recorded at 400 MHz for '"H and 100 MHz for '3C NMR in Pyridine-ds



Table S2: NMR data for 2 (in CD;0D).

Pos. 'H (J in Hz) [13C HMBC
1 1.15d (6.1) 21.1(q) C-2,C-3
3.52d (6.5) 72.9 (d) C-4, C-5a
241m 41.0 (d) C-1,C-2, C-4,C-5a
3a 0.99d (6.4) 17.4 (q) C-2,C-3,C4
4 5.24 d (10.5) 131.0 (d) C-2, C-3, C-3a, C-5a, C-6
137.9 (s)
5a 1.651s 11.9(q) C-4,C-5,C-6
6 3.991(6.9) 79.0 (d) C-4, C-5, C-5a, C-7,C-8
231m 34.0 (1) C-5, C-6, C-8,C-9
2.36 m
5.27 d (6.6) 123.9 (d) C-7, C-9, C-9a, C-10
145.0 (s)
9a 2.07m 21.8 (1) C-8, C-9, C-9b, C-10
9b 1.06 1 (7.1) 14.8 (q) C-9, C-9a
10 3.68d (6.4) 82.3 (d) C-8, C-9, C-9a, C-11, C-11a, C-
12
11 212m 35.2 (d)
11a 0.88 d (6.5) 15.4 (q) C-10, C-11, C-12
12 1.25m 43.3 (1) Cc-10, C-11, C-11a, C-13, C-14
148 m
13 254 m 30.8 (d)
13a 0.92d (6.2) 224 (q) C-13, C-14
14 5.12d (10.1) 132.3 (d) C-12, C-13, C-13a, C-15a, C-16
15 137.9 (s)
15a 1.650 s 12.6 (q) C-14, C-15, C-16
16 416 m 74.5 (d) C-14, C-15, C-15a, C-17, C-18
17 1.55m 44.0 (t) C-18
1.65m
18 3.91brs 68.6 (d)
19 1.62m 44.3 (t)
1.66 m
20 418 m 71.7 (d)
21 215m 36.2 (d)
21a 0.89m 11.2(q) C-20, C-22
22 3.821(8.6) 71.3 (d) C-20, C-21a, C-24
23 1.80m 42.5 (t)
24 413 m 68.0 (d) C-22, C-23, C-26
25 1.42m 33.1 (1)
1.61m
26 1.62m 28.3 (1) C-27

1.70 m




27
27a
28
29
30
31

32

33

34

35
36

1.61m
0.85t(7.4)

4.26 m
4.37d (12.0)
1.48 m
1.69 m
144 m
1.77m
1.70m
229m
3.58d (13.4)

36.4 (d)
16.2 (q)
100.9 (s)
200.3 (s)
168.8 (s)
40.1 (t)

26.1 (t)

25.7 (t)

27.7 (t)

46.1 (d)
169.3 (s)

C-26, C-27, C-28

Meridamycin A (2)
= COSY -~\ HMBC

Figure S1: Selected 'H-'H COSY and HMBC correlations for 2.



Table S3: NMR data for 3 (in CD;0D).

Pos. 0'™H J=Hz 0me 'H-"H COSY HMBC
1 1.15d (6.3) 21.1(q) H-2 C-2,C-3
3.54 f (6.4, 13.0) 72.9 (d) H-1, H-3 C-3,C-3a, C4
242 m 41.0 (d) H-2 C-1,C-2,C-3a,C-4,C-5
3a 0.99d (6.7) 17.4 (q) H-3
4 5.25d (9.8) 130.9 (d) H-3, H-6 C-2, C-3, C-3a, C-5a, C-6
137.9 (s)
5a 1.66s 12.0 (q) H-4 C-4,C-5,C-6
6 3.991(7.0) 79.0 (d) H-4, H-7 C-4, C-5,C-5a, C-7,C-8
230 m 34.1 (t) H-6 C-5, C-6, C-8, C-9
237Tm
8 5.28(7.0) 123.9 (d) H-7, H10 C-6, C-7, C-9, C-9a, C-9b,
C-10
9 145.0 (s)
9a 2.08 m 21.8 (t) H-9b C-8, C-9, C-9b, C-10
9%b 1.06 t (7.6) 14.8 (q) H-9a C-9, C-9a
10 3.69d (6.6) 82.2 (d) H-8, H-11 C-8, C-9, C-9a, C-11, C-11a,
C-12
11 1.61m 35.2 (d) H-10, H-12
11a 0.88d (6.5) 15.4 (q) H-11 C-10, C-11,C-12
12 1.10 m 43.2 (t) H-10, H-11, H-13 C-11, C-11a, C-13, C-14
1.27m
13 2.56 m 30.8 (d) H-12
13a 0.92d (6.2) 22.4 (q) H-13 C-12,C-13,C-14
14 5.13d (10.6) 132.3 (d) H-13, H-15a, H-16 C-12,C-13, C-15a, C-16
15 137.9 (s)
15a 1.65s 12.5(q) H-14 C-14, C-15, C-16
16 418 m 74.4 (d) H-14, H-17 C-14, C-18
17 1.78 m 42.4 (t)
18 3.92m 68.8 (d)
19 1.61m 44 .4 (t)
1.64 m
20 424 m 71.8 (d) H-21 C-21a
21 1.58 m 44.3 (d)
21a 0.88d (6.5) 11.0 (q) H-21
22 3.83m 71.1 (d) H-21 C-20
23 3.35m 46.1 (t)
3.58 brd (3.4)
24 415 m 67.8 (d)
25 1.44 m 33.2 (t)
1.62m
26 1.76 m 28.2 (1)




27
27a
28
29
30
31
32
33
34
35
36

223 m
0.84 t(6.5)

1.49 m
1.67 m
1.77m
226 m
514 m

36-OMe 3.77m

36.2 (d)
15.9 (q)
100.8 (s)
200.1 (s)
169.4 (s)
42.5 (1)
26.0 (t)
22.3 (1)
27.6 (1)
52.8 (d)
171.8 (s)
53.0 (q)

H-27

H-33
H-34

C-26, C-27, C-28

C-28

C-30, C-33, C-34, C-36

C-36

Meridamycin B (3)

=== COSY -~ HMBC

Figure S2: Selected 'H-'H COSY and HMBC correlations for compound 3.



Table S4: NMR data for 4 (in CD;0D).

Pos. "H J=Hz aomce 'H-"H COSY HMBC
1 1.15d (6.3) 21.2(q) H-2 C-2,C-3
3.51m 72.9 (d) H-1, H-3 C-3a, C-4
243 m 41.0 (d) H-2, H-3a, H-4 C-5
3a 0.99d (6.7) 17.4 (q) H-3 C-2,C-3,C-4
4 525m 130.9 (d) H-3, H-5a C-5a, C-6
137.9 (s)
5a 1.653 s 11.9 (q) C-4,C-5,C-6
6 4.00t(6.7) 79.0 (d) H-7 C-4, C-5a, C-8
234 m 34.1 (1) H-6, H-8 C-6, C-8, C-9
529m 123.8 (d) H-7 C-9a, C-10
145.1 (s)
9a 2.06 m 21.8 (t) H-9b C-9, C-9b, C-10
9%b 1.06 t (7.5) 14.8 (q) H-9a C-9, C-9a
10 3.69m 82.3 (d) H-11 C-8, C-9, C-9a, C-11, C-11a
11 1.59 m 35.3 (d)
11a 0.89m 15.4 (q) H-11 C-10, C-11, C-12
12 1.09 m 43.3 (t)
1.25m
13 256 m 30.8 (d) H-13a
13a 0.93m 22.4 (q) H-13 C-12,C-13,C-14
14 5.13d (7.5) 132.3 (d) H-13, H-15a C-15a, C-16
15 137.9 (s)
15a 1.650 s 12.6 (q) C-14, C-15, C-16
16 418 m 74.4 (d) H-15a, H-17
17 1.64 m 44.3 (t)
18 3.83m 69.1 (d)
19 1.57 m 42.7 (t)
20 417 m 71.3(d) H-19
21 1.55 m 44.3 (d)
21a 0.91m 10.8 (q) C-20
22 3.86 m 71.8 (d) H-21
23 1.69 m 42.5 (t) C-24
1.85m
24 3.93m 68.7 (d) H-23
25 1.48 m 36.8 (t)
26 1.81m 31.3 (1) H-25
27 251 m 37.2(d) H-27a
27a 1.27 m 17.7 (q) H-27 C-26, C-28
28 180.8 (s)




Meridamycin C (4)

=== COSY -~ HMBC

Figure S3: Selected 'H-'H COSY and HMBC correlations for compound 4.
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Table S5: NMR data for 5 (in CD;0D).

Pos. 'H (J in Hz) 13C 'H-'H COSY HMBC
1.15d (6.4) 21.2(q) H-2 C-2,C-3
2 3.53f(6.4,13.0) 72.9 (d) H-1, H-3 C-3a, C4
243 m 41.0 (d) H-2, H-3a, H-4 C-2,C4
3a 0.99d (6.7) 17.4 (q) H-3 C-2,C-3,C4
4 5.25d (9.8) 130.9 (d) H-3, H-5a, H-6 C-3a, C-5a, C-6
137.9 (s)
5a 1.653 s 12.0 (q) H-4 C-4,C-5,C-6
3.99t(7.1) 79.0 (d) H-4, H-7 C-4, C-5, C-5a, C-7,C-8
231m 34.1 (1) H-6, H-8 C-5, C-6, C-8,C-9
236 m
5.28t(7.0) 123.8 (d) H-7, H10 C-6, C-9a, C-10
145.0 (s)
9a 210m 21.9(t) H-9b C-8, C-9, C-9b, C-10
9b 1.06 t (7.6) 14.8 (q) H-9a C-9, C-9a
10 3.68d (6.0) 82.3 (d) H-8, H-11 C-8, C-9, C-9a, C-11, C-11a,
C-12
11 1.61m 35.3 (d) H-10, H-11a C-12
11a 0.88 d (6.5) 15.4 (q) H-11 C-10, C-11,C-12
12 1.09 m 43.3 (t) H-11, H-13 C-14
1.27m
13 2.56 (m) 30.8 (d) H-13a, H-14
13a 0.92d (6.8) 224 (q) H-13 C-12,C-13, C-14
14 5.13d (9.7) 132.3 (d) H-13, H-15a C-13a, C-15a, C-16
15 137.9 (s)
15a 1.651s 12.6 (q) H-14, H-16 C-14, C-15, C-16
16 418 m 74.4 (d) H-14, H-15a, H-17 C-14
17 1.53m 44.3 (t) H-18
18 3.82m 69.1 (d) H-19
19 147 m 42.6 (t) C-18
20 417 m 71.5(d) H-21
21 1.69 m 44.2 (d)
21a 0.91d(7.1) 10.8 (q) H-21 C-20
22 3.85m 71.9 (d) H-23
23 1.55m 43.1 (t)
24 3.94m 68.4 (d)
25 143 m 36.7 (1) H-27
26 1.78 m 31.2 (1) H-25, H-27 C-25, C-27,C-27a
27 251m 40.6 (d) H-6, H-27a C-25, C-26, C-28
27a 1.16d (7.1) 17.6 (q) H-27 C-26, C-27, C-28
28 178.9 (s)
28-OMe 3.66 brs 52.1 (q) C-28

11
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Figure S4: Selected 'H-'H COSY and HMBC correlations for compound 5.
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NMR spectrum for compounds 1- 5.

Figure M1 '"H NMR (600 MHz, d5-pyridine) spectrum for compound 1............oooiiiiiiiiiiiiii e
4

Figure M2 3C NMR (151 MHz, d5-pyridine) spectrum for compound 1...........ccooiiiiiiiiiiiiii e 4
Figure M3 The HSQC spectrum for compound .. ... e 5
Figure M4 The HMBC spectrum for compound ... e 5
Figure M5 "H/'H (6101504 spectrum for compound
L e 6

Figure M6 The HRMS-ESI spectrum for compound ... 6
Figure MA1 'H NMR (600 MHz, CD3;0D) spectrum for compound 2.............c.viuiiiiiiiiiii i 7
Figure MA2 3C NMR (151 MHz, CD3;0D) spectrum for compound 2.............ccoiiiiiiiiiiiiieieieeieeeeene 7
Figure MA3 The HSQC spectrum for compound
2 8

Figure MA4 The HMBC spectrum for COmMpOoUNd 2. e 8
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Figure MA5 The HRMS-ESI spectrum for compound 2.............cooiiiiiiiii e,

Figure MB1 'H NMR (600 MHz, CD3;0D) spectrum for compound 3.............ccoeiiiiiiiiiinnennnnnns
Figure MB2 3C NMR (151 MHz, CD;0D) spectrum for

R 10

Figure MB3 The HSQC spectrum for compound 3........ ..o
Figure MB4 The HMBC spectrum for compound 3........ ..o e
Figure MB5 "H/'H COsY spectrum for

3 ...

Figure MB6 The HRMS-ESI spectrum for
B 12

Figure MC1 H NMR (400 MHz, CD;0D) spectrum for
oo 12

Figure MC2 13C NMR (100 MHz, CD;0D) spectrum for
oo 13

Figure MC3 The HSQC spectrum for
B 13

Figure MC4 The HMBC spectrum for compound 4........ ...
Figure MC5 "H/'H Ccosy spectrum for

Figure MC6 The HRMS-ESI spectrum for
B 15

Figure MD1 H NMR (600 MHz, CD;0D) spectrum for

14

compound

compound

compound

compound

compound

compound

compound

compound
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Figure MD2 3C NMR (151 MHz, CD;0D) spectrum

L 16

Figure MD3 The HSQC spectrum for
L 16

Figure MD4 The HMBC spectrum for compound 5.
Figure MD5 "H/'H COsY spectrum for
5 A7

Figure MD6 The HRMS-ESI spectrum for compound 5............ccooiiiiiiiiiii e

Figure M1. "H NMR (600 MHz, d5-pyridine) spectrum for compound 1.
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Figure M3. The HSQC spectrum for compound 1.
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Figure MA1. '"H NMR (600 MHz,CD;0D) spectrum for compound 2.
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Figure MA2. '3C NMR (151 MHz,CD5;0D) spectrum for compound 2.
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Figure MA3. The HSQC spectrum for compound 2.
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Figure MA4. The HMBC spectrum for compound 2.
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Figure MAS5. The HRMS-ESI spectrum for compound 2.
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Figure MB2. '3C NMR (151 MHz,CD5;0D) spectrum for compound 3.
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Figure MB3. The HSQC spectrum for compound 3.
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Figure MB4. The HMBC spectrum for compound 3.
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Figure MB5. 'H/'"H COSY spectrum for compound 3.
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Figure MB6. The HRMS-ESI spectrum for compound 3.
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Figure MC2. '3C NMR (100 MHz, CD3;0D) spectrum for compound 4.
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Figure MC3. The HSQC spectrum for compound 4.
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Figure MC4. The HMBC spectrum for compound 4.
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Figure MC6. The HRMS-ESI spectrum for compound 4.
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Figure MD1. 'H NMR (600 MHz,CD;0D) spectrum for compound 5.
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Figure MD2. '3C NMR (151 MHz,CD5;0D) spectrum for compound 5.
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Figure MD3. The HSQC spectrum for compound 5.
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Figure MD4. The HMBC spectrum for compound 5.
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Figure MD5. 'H/'"H COSY spectrum for compound 5.
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Figure MD6. The HRMS-ESI spectrum for compound 5.
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