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The title compound, C22H29NO3, was obtained by the reaction
of benzylamine with parthenolide. X-ray crystal structure
determination revealed that the configuration of the new
chiral center at C11 is R, establishing the stereospecificity of
the amination reaction.

Related literature

For related literature, see: Allen et al. (1987); Crooks et al.
(2005); Desiraju & Steiner (1999); Guzman et al. (2005); de
Kraker et al. (2002); Parsons & Flack (2004); Flack (1983)

Experimental

Crystal data

C22H29NO3

Mr = 355.46
Orthorhombic, P212121
a = 8.3772 (6) Å
b = 13.7441 (10) Å
c = 16.9684 (12) Å

V = 1953.7 (2) Å3

Z = 4
Cu K" radiation
# = 0.63 mm!1

T = 90.0 (2) K
0.35 " 0.08 " 0.08 mm

Data collection

Bruker–Nonius X8 Proteum
diffractometer

Absorption correction: none
21942 measured reflections

3531 independent reflections
3446 reflections with I > 2!(I)
Rint = 0.043

Refinement

R[F 2 > 2!(F 2)] = 0.036
wR(F 2) = 0.096
S = 1.08
3531 reflections
241 parameters
1 restraint

H atoms treated by a mixture of
independent and constrained
refinement

!$max = 0.26 e Å!3

!$min = !0.19 e Å!3

Absolute structure: Flack (1983),
with 1493 Friedel pairs

Flack parameter: 0.09 (5)

Table 1
Hydrogen-bond geometry (Å, #).

D—H$ $ $A D—H H$ $ $A D$ $ $A D—H$ $ $A

N1—H1N$ $ $O3 0.92 (2) 2.303 (17) 2.9784 (17) 130.2 (8)

Data collection: APEX2 (Bruker–Nonius, 2004); cell refinement:
APEX2; data reduction: APEX2; program(s) used to solve structure:
SHELXS97 (Sheldrick, 1997); program(s) used to refine structure:
SHELXL97 (Sheldrick, 1997); molecular graphics:XP in SHELXTL/
PC (Sheldrick, 1995); software used to prepare material for publi-
cation: SHELXL97 and local procedures.
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Supplementary data and figures for this paper are available from the
IUCr electronic archives (Reference: HG2279).
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MU $'$U,h!"h& $'$#ZR!"h& $'$a,a!"%& o$'$$$a!"R& o$'$$aa!"h& $'$$$R!"R&
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\U $'$#+%!"R& $'$+##!"R& $'$#aZ!"R& $'$$R%!"a& o$'$$h$!"a& $'$$$a!"a&
\# $'$#%a!"R& $'$#Z$!"R& $'$#,U!"R& $'$$$a!"a& o$'$UU+!"a& o$'$$U#!"a&
\+ $'$RUh!"%& $'$++#!"R& $'$+aR!"h& $'$$#Z!"R& o$'$Ua%!"R& o$'$$+h!"a&
FU $'$#U+!"%& $'$++#!"%& $'$#+h!"h& o$'$$ah!"R& o$'$$+,!"R& o$'$$$U!"R&
F# $'$+U,!"Z& $'$+#a!"%& $'$#Za!"%& o$'$$#,!"h& o$'$$Uh!"h& o$'$$aa!"R&
F+ $'$#,h!"%& $'$#Za!"h& $'$#,h!"%& $'$$RU!"h& o$'$$U%!"h& o$'$$+U!"h&
Fa $'$#$%!"h& $'$+RU!"%& $'$#+Z!"h& $'$$h,!"R& o$'$$#R!"R& o$'$$#a!"R&
FR $'$UaZ!"h& $'$#%a!"h& $'$#U+!"h& $'$$UU!"R& o$'$$#%!"R& $'$$$%!"R&
Fh $'$UZ#!"h& $'$+$$!"h& $'$#UR!"h& o$'$$a$!"R& o$'$$#h!"R& o$'$$$#!"R&
F% $'$#$,!"h& $'$#Rh!"h& $'$#%h!"%& o$'$$h+!"R& o$'$$h$!"R& $'$$%U!"R&
FZ $'$a$Z!",& $'$+#%!"%& $'$+UU!"%& o$'$UUZ!"%& o$'$Ua%!"%& $'$UU$!"h&
F, $'$+U+!"Z& $'$+#,!"%& $'$+R$!"%& o$'$$hZ!"h& o$'$U+a!"h& $'$$ZZ!"h&
FU$ $'$#hh!"%& $'$+%+!"%& $'$#%%!"%& o$'$$hU!"h& o$'$$hR!"h& $'$$aa!"h&
FUU $'$#$a!"h& $'$#RU!"h& $'$++a!"%& o$'$$R+!"R& o$'$$RR!"R& $'$$aR!"h&
FU# $'$#+Z!"h& $'$#hU!"h& $'$++U!"%& o$'$$Uh!"h& o$'$$aZ!"h& $'$$$h!"R&
FU+ $'$U,h!"%& $'$#%,!"%& $'$R+U!",& o$'$$a$!"h& o$'$$hR!"h& $'$$a+!"h&
FUa $'$R+Z!"UU& $'$hUZ!"UU& $'$+R$!"Z& o$'$$R,!",& $'$$R,!"Z& $'$U+h!"Z&
FUR $'$#+,!"%& $'$RU#!",& $'$+R%!"Z& $'$$RZ!"%& $'$$a$!"h& o$'$$aU!"h&
F#n $'$#$#!"%& $'$+aa!"Z& $'$%Za!"U#& $'$$$,!"h& $'$$U$!"Z& o$'$$#h!"Z&
F+n $'$UR$!"h& $'$+#a!"%& $'$RUa!",& $'$$ah!"R& $'$$UU!"h& $'$$a,!"%&
Fan $'$##a!"%& $'$a%U!",& $'$a%+!",& $'$$Za!"h& $'$$h%!"h& $'$U,U!"%&
FRn $'$#RR!"%& $'$hUU!"U$& $'$+$Z!"%& $'$UR%!"%& $'$$Ua!"h& $'$$%$!"%&
Fhn $'$#h$!"%& $'$a##!"Z& $'$+%U!"%& $'$$,R!"h& o$'$$#,!"h& o$'$$ah!"h&
F%n $'$#++!"%& $'$+h#!"%& $'$+,U!"Z& o$'$$$h!"h& $'$$$%!"h& $'$$##!"h&
FZn $'$U,a!"%& $'$+ha!"%& $'$+hU!"%& $'$$#Z!"h& $'$$a+!"h& o$'$$$R!"h&

M+;B+#'<"%E$'$B+#+')%HIN%OK

MUlF#n U'aR$!"#& F,lFU$ U'R$U!"#&
MUlFU+ U'aR+#!"U,& F,l[,D $',,$$
MUl[UM $',#!"#& F,l[,O $',,$$
\UlFR U'aa#,!"UR& FU$lFUa U'a,a!"#&
\UlFa U'aR$#!"Uh& FUUlFU# U'a,%R!"U,&
\#lFU# U'+aR$!"U%& FUUlFU+ U'RU$!"#&
\#lFh U'ahU%!"UR& FUUl[UU U'$$$$
\+lFU# U'U,,Z!"UZ& FU+l[U+D $',,$$
FUlFU$ U'++U!"#& FU+l[U+O $',,$$
FUlF# U'a,a!"#& FUal[UaD $',Z$$
FUl[U $',R$$ FUal[UaO $',Z$$
F#lF+ U'R+,!"#& FUal[UaF $',Z$$
F#l[#D $',,$$ FURl[URD $',Z$$
F#l[#O $',,$$ FURl[URO $',Z$$
F+lFa U'R$#!"#& FURl[URF $',Z$$
F+l[+D $',,$$ F#nlF+n U'R$+!"#&
F+l[+O $',,$$ F#nl[#nU $',,$$
FalFR U'ahRZ!"UZ& F#nl[#n# $',,$$
FalFUR U'a,R!"#& F+nlFZn U'+Za!"#&
FRlFh U'a,R$!"UZ& F+nlFan U'+Za!"#&
FRl[R U'$$$$ FanlFRn U'+ZU!"+&
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FhlF% U'R#%%!"U,& Fanl[an $',R$$
Fhl[h U'$$$$ FRnlFhn U'+%a!"#&
F%lFUU U'R#,%!"UZ& FRnl[Rn $',R$$
F%lFZ U'R+a+!"UZ& FhnlF%n U'+Za!"#&
F%l[% U'$$$$ Fhnl[hn $',R$$
FZlF, U'R+U!"#& F%nlFZn U'+Z$!"#&
FZl[ZD $',,$$ F%nl[%n $',R$$
FZl[ZO $',,$$ FZnl[Zn $',R$$

F#nlMUlFU+ UUU'U+!"U#& [,DlF,l[,O U$%'h
F#nlMUl[UM U$,'Z!"Z& FUlFU$lFUa U#R'aU!"Uh&
FU+lMUl[UM U$,'a!"Z& FUlFU$lF, UU,'$+!"U+&
FRl\UlFa h$'ZZ!"Z& FUalFU$lF, UUR'Rh!"Ua&
FU#l\#lFh UU$'#$!"U$& FU#lFUUlFU+ UU#'hR!"U#&
FU$lFUlF# U#%'h%!"Ua& FU#lFUUlF% U$+'U$!"U$&
FU$lFUl[U UUh'# FU+lFUUlF% UUR'$Z!"UU&
F#lFUl[U UUh'# FU#lFUUl[UU U$Z'h
FUlF#lF+ U$,'Rh!"UU& FU+lFUUl[UU U$Z'h
FUlF#l[#D U$,'Z F%lFUUl[UU U$Z'h
F+lF#l[#D U$,'Z \+lFU#l\# U#$'%h!"U+&
FUlF#l[#O U$,'Z \+lFU#lFUU U#Z',,!"U+&
F+lF#l[#O U$,'Z \#lFU#lFUU UU$'#R!"UU&
[#DlF#l[#O U$Z'# MUlFU+lFUU UU#'#U!"UU&
FalF+lF# UU$',#!"UU& MUlFU+l[U+D U$,'#
FalF+l[+D U$,'R FUUlFU+l[U+D U$,'#
F#lF+l[+D U$,'R MUlFU+l[U+O U$,'#
FalF+l[+O U$,'R FUUlFU+l[U+O U$,'#
F#lF+l[+O U$,'R [U+DlFU+l[U+O U$%',
[+DlF+l[+O U$Z'$ FU$lFUal[UaD U$,'R
\UlFalFR R,'+#!"Z& FU$lFUal[UaO U$,'R
\UlFalFUR UU+'Ra!"U#& [UaDlFUal[UaO U$,'R
FRlFalFUR U##'U%!"U+& FU$lFUal[UaF U$,'R
\UlFalF+ UUR'Z$!"U#& [UaDlFUal[UaF U$,'R
FRlFalF+ UUh'#h!"U#& [UaOlFUal[UaF U$,'R
FURlFalF+ UUh'R,!"U+& FalFURl[URD U$,'R
\UlFRlFa R,'Z$!"Z& FalFURl[URO U$,'R
\UlFRlFh UUZ'$h!"U$& [URDlFURl[URO U$,'R
FalFRlFh U#a'R$!"UU& FalFURl[URF U$,'R
\UlFRl[R UUa'a [URDlFURl[URF U$,'R
FalFRl[R UUa'a [UROlFURl[URF U$,'R
FhlFRl[R UUa'a MUlF#nlF+n UU#'#,!"U#&
\#lFhlFR U$h'#+!"U$& MUlF#nl[#nU U$,'U
\#lFhlF% U$a'h%!"U$& F+nlF#nl[#nU U$,'U
FRlFhlF% UUa'Z,!"UU& MUlF#nl[#n# U$,'U
\#lFhl[h UU$'+ F+nlF#nl[#n# U$,'U
FRlFhl[h UU$'+ [#nUlF#nl[#n# U$%',
F%lFhl[h UU$'+ FZnlF+nlFan UUZ'%a!"UR&
FhlF%lFUU U$U'R+!"U$& FZnlF+nlF#n U#$'R,!"UR&
FhlF%lFZ UU%',a!"U#& FanlF+nlF#n U#$'h+!"UR&
FUUlF%lFZ UUU'ZZ!"UU& FRnlFanlF+n U#$'%+!"UR&
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FhlF%l[% U$Z'+ FRnlFanl[an UU,'h
FUUlF%l[% U$Z'+ F+nlFanl[an UU,'h
FZlF%l[% U$Z'+ FhnlFRnlFan UU,',Z!"UR&
F,lFZlF% UUh'+a!"U#& FhnlFRnl[Rn U#$'$
F,lFZl[ZD U$Z'# FanlFRnl[Rn U#$'$
F%lFZl[ZD U$Z'# FRnlFhnlF%n U#$'$a!"UR&
F,lFZl[ZO U$Z'# FRnlFhnl[hn U#$'$
F%lFZl[ZO U$Z'# F%nlFhnl[hn U#$'$
[ZDlFZl[ZO U$%'a FZnlF%nlFhn UU,'%$!"Ua&
FU$lF,lFZ UUa'##!"U+& FZnlF%nl[%n U#$'#
FU$lF,l[,D U$Z'% FhnlF%nl[%n U#$'#
FZlF,l[,D U$Z'% F%nlFZnlF+n U#$'ZU!"Ua&
FU$lF,l[,O U$Z'% F%nlFZnl[Zn UU,'h
FZlF,l[,O U$Z'% F+nlFZnl[Zn UU,'h

FU$lFUlF#lF+ oUU$'Zh!"U%& F#lFUlFU$lF, UhZ'+%!"U+&
FUlF#lF+lFa R$'$U!"Uh& FZlF,lFU$lFU oU$a'Zh!"Uh&
FRl\UlFalFUR oUUa'h+!"Ua& FZlF,lFU$lFUa %a'h+!"U%&
FRl\UlFalF+ U$h'R+!"U+& FhlF%lFUUlFU# #,'h,!"U+&
F#lF+lFal\U oUR#'%%!"UU& FZlF%lFUUlFU# URh'+h!"U#&
F#lF+lFalFR oZR',R!"UR& FhlF%lFUUlFU+ UR#'%a!"U#&
F#lF+lFalFUR h,'h%!"Uh& FZlF%lFUUlFU+ oZ$'R,!"Uh&
Fal\UlFRlFh UUR'h+!"U+& Fhl\#lFU#l\+ oU%,'a+!"U+&
FURlFalFRl\U U$$'U$!"Ua& Fhl\#lFU#lFUU o$'#R!"UR&
F+lFalFRl\U oU$R'%h!"U+& FU+lFUUlFU#l\+ +R'$!"#&
\UlFalFRlFh oU$R'$,!"U+& F%lFUUlFU#l\+ UR,'hR!"Uh&
FURlFalFRlFh oR'$!"#& FU+lFUUlFU#l\# oUaa'UU!"U#&
F+lFalFRlFh Ua,'UR!"U#& F%lFUUlFU#l\# oU,'aa!"UR&
FU#l\#lFhlFR UaU',h!"UU& F#nlMUlFU+lFUU U%R'Z,!"Ua&
FU#l\#lFhlF% #$'$U!"Ua& FU#lFUUlFU+lMU oh%'+#!"UR&
\UlFRlFhl\# aZ'a%!"Ua& F%lFUUlFU+lMU U%a'ZZ!"U#&
FalFRlFhl\# UU,'a,!"U+& FU+lMUlF#nlF+n oU%%'#R!"Ua&
\UlFRlFhlF% Uh+'h%!"UU& MUlF#nlF+nlFZn oR%'a!"#&
FalFRlFhlF% oU#R'+U!"U+& MUlF#nlF+nlFan U#a'%a!"Uh&
\#lFhlF%lFUU o+$'a$!"U+& FZnlF+nlFanlFRn o$'%!"#&
FRlFhlF%lFUU oUah'R$!"UU& F#nlF+nlFanlFRn U%%'#$!"Ua&
\#lFhlF%lFZ oUR#',,!"UU& F+nlFanlFRnlFhn $'%!"#&
FRlFhlF%lFZ ,$',$!"Ua& FanlFRnlFhnlF%n o$'U!"#&
FhlF%lFZlF, oZZ'h%!"U%& FRnlFhnlF%nlFZn o$'R!"#&
FUUlF%lFZlF, URa'UR!"Ua& FhnlF%nlFZnlF+n $'a!"#&
F%lFZlF,lFU$ %Z'$a!"UZ& FanlF+nlFZnlF%n $'#!"#&
F#lFUlFU$lFUa oUU'U!"#& F#nlF+nlFZnlF%n oU%%'%+!"Ua&
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4l[���! 4l[ [���! 4���! 4l[���!
MUl[UM���\+ $',#!"#& #'+$+!"U%& #',%Za!"U%& U+$'#!"Z&



!"##$%&%'()*+,&)(%*-)$!

!"#.F

7-8G,/



!"##$%&%'()*+,&)(%*-)$!

!"#.H

7-8G,6


