
Table S1. Selected geometric parameters (Å, deg) calculated at B3LYP/6-311++G(2d,2p) 
level for T1, T2a, T2b and T4.  

Parameter T1 T2a T2b T4 
R(C5N1’) 1.393 1.399 1.400 1.393 
R(NH7) 1.007 1.006 1.006 1.007 
R(N1N2) 1.358 1.355 1.354 1.385 
R(N2’N3’) 1.283 1.282 1.282 1.284 
R(N3’N4’) 1.364 1.368 1.368 1.362 
R(N1’N2’) 1.361 1.361 1.362 1.360 
R(C3N4) 1.366 1.319 1.318 1.369 
R(C5N4) 1.311 1.356 1.351 1.357 
R(C5N1) 1.342 1.316 1.320 1.300 
θ (N2N1H7) 122.0 - - - 
θ (N1N2H7) - 119.6 119.9 - 
θ (N2N1C5) 109.0 101.0 101.2 106.3 
θ (N1C5N4) 111.4 116.2 116.2 112.0 
θ (N1N2C3) 102.4 110.7 110.3 107.5 
θ (N2C3N4) 115.1 109.8 110.1 110.6 
θ (N1’C5N1) 123.0 123.2 120.4 125.7 
θ (N2’N3’N4’) 111.2 111.5 111.5 111.2 
θ (N1’C5’N4’) 108.5 108.8 108.8 108.4 
θ (N2’N1’C5’) 107.9 107.8 107.8 108.0 
φ(N1C5N1’C5’) -180.0 180.0 13.0 0.0 
φ(N2’N1’C5N4) -180.0 180.0 14.9 0.0 
φ(N2C3N4C5) 0.0 0.0 -0.3 -0.0 
φ(N4C5N1H7) -180.0 - - - 
φ(C5N1N2H7) - 180.0 -180.0 - 
φ(C3N2N1C5) 0.0 0.0 -0.4 0.0 
φ(N1N2C3H6) 180.0 -180.0 -179.7 180.0 
φ(N3’N4’C5’H6’) -180.0 -180.0 180.0 180.0 
φ(N4’C5’N1’N2’) 0.0 -0.0 -0.2 0.0 
φ(N1’N2’N3’N4’) 0.0 -0.0 -0.0 0.0 
 


