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Table 1. Atomic coordinates (A x 10*)-and equivalent isotropic displacement
parameters (A% x 10°) for 1. U(eq) is defined as one third of the trace of the
orthogonalized U;; tensor.

X y oz U(eq) X y z U(eq)
CI(1)  1950(6)  6031(4) -771(3)  51(2) O2(4) 6468(5) ~ 9538(3) 20343)  80(2)
C2(1)  2825(6) 5587(4)  -603(3)  59(2) O3(4) 6465(5) 10544(4) 12902)  82(2)

C3(1)  3072(6)  5738(5) 91(3)  58(2) O4(4) 4504(5) 10896(3)  979(2)  69(2)
Ca(l)  2150(6)  5660(4)  220(3)  53(2) OS5(4) -~ 4097(4) 10418(3) 2223(2)  52(I)
C5(1)  1281(6)  6100(4) 14(3)  55(2) O6(4) 3400(5). 11782(4)  1950(3)  89(2)

C6(1)  358(6) 6015(5)  281(3)  64(2) CI(5) 4396(9) 11591(5)  786(4)  83(3)
02(1)  3665(5) 5751(4)  -894(2)  75(2) C2(5) 5189(10) 11667(6)  391(4)  99(4)
03(1)  3807(5)  5272(4) 83(2)  76(2) C3(5) 5006(8) 11156(6) S13)  7403)
O4(1)  2408(4)  5933(3)  684(2)  S55(1) CA(5) 3959(8) 11226(5) -183(3) = 70(2)
O5(1)  1128(4)  5900(3)  -473(2)  54(1) C5(5) 3203(8) 11146(6) ~ 224(3)  79(3) -
NI()  -421(6)  6512(5)  2003)  78(2) C6(5) 2157(10) 11263(9) . 91(5) 113(4)
C7(1) -1178(7)  6481(5)  -1333)  67(2) 02(5) 6178(7) 11559(5)  588(3) 119(3)
C8(1) -1211(7)  5965(5)  -474(3)  71(2) O3(5) 5697(6) 11273(5)  -386(2) 111(3)
C9(1) -1993(8)  5968(6)  -808(4)  86(3) 04(5) 3793(4) 10687(3)  -528(2)  59(1)
C10(1) -2689(9)  6475(7)  -825(4) 100(4) O5(5) 3442(6) 11666(4)  580(2)  91(2)
Cl1(1) -2612(8)  7004(6)  -482(4)  89(3) O6(5) 2035(13) 11873(10) -108(5) 176(7)
Cl2(1) -1892(7)  7005(5)  -140(3)  67(2) 06'5) 1490(20) 11200(20)  435(11) 48(15)
Cl(2) 2110(6)  5554(4) 1092(3)  53(2) CI(6) 3521(6) 10886(5)  -996(3)  54(2)
C2(2) 3050(6)  5361(4) 1364(3)  49(2) C2(6) 4153(6) 10490(4) -1332(3)  56(2)
C3(2) 3554(5) 5993(4)  1553(2)  42(2) C3(6) . 3923(6) 9710(4) -1334(3)  57(2)
C4(2) 2841(6)  6449(4)  1832(3)  48(2) C4(6) 2813(6) 9579(4) -1402(3)  53(2)
C5(2) 1916(6)  6621(4)  1523(3)  54(2) C5(6) 2255(6) 10011(5) -1024(3)  56(2)
C6(2) * 1162(8)  7038(6)  1781(5)  93(3) C6(6) 1142(6)  9947(5) -1071(3)  60(2)
02(2) 3686(4)  4937(3)  10712)  59(1) 02(6) 5193(4) 10596(3) -1238(2)  68(2)
03(2) 4361(4)  5784(3)  1852(2)  54(1) O3(6) 4457(4). 9347(3) -1711(2)  68(2)
04(2)  3346(4)  7094(2)  1938(2)  51(1) O4(6) 2657(4) 8843(3) -1327(2)  56(1)
05(2) 1471(4)  5973(3) 1370(2)  58(1) O5(6) 2507(4) 10737(3) -1075(2)  60(1)
06(2)  393(11) 7234(7)  1454(5) 112(6) 06(6)  823(4) 10146(3) -1536(2)  67(2)
06'(2)  865(18) 6714(13) 2177(9) 122(10)CI(7) 2022(6)  8485(5) -1642(3)  62(2)
CI(3) 3400(7)  7299(4) 2421(3)  58(2) C2(7) 2580(7) 7867(4) -1855(3) 61(2)
C2(3)  4456(7)  7469(4) 2554(3)  62(2) C3(7) 2820(6) 7358(4) -1450(3)  57(2)
C3(3) 4809(6)  8093(4) 2288(3)  59(2) C4(7) 1899(6) 7136(4) -1181(3)  56(2)
C4(3) 4129(7)  8719(4)  2358(3)  61(2) C5(7) 1371(6) 7792(5) -1006(3)  61(2)
C5(3) 3062(6) 8513(4) 2244(3)  61(2) C6(7)  39(7)  7640(6)  -760(4)  87(3)
C6(3) 2313(9)  9067(5)  2362(5) 104(4) O2(7) 3443(5) 8096(3) -2089(2)  81(2)
02(3) 5014(6)  6844(3) 2463(2)  84(2) 03(7) 3308(6) 6765(3) -1654(2)  86(2)
03(3) 5782(5)  8258(3)  2448(3)  93(2) O4(7) - 2233(4) 6736(3)  -T84(2)  50(1)
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04(3)  4436(4)  9259(2)  2047(2)  55(1) O5(7) . 1160(4)  8266(3) -1392(2)  62(1)
05(3)  2784(5)  7895(3) 2496(2)  72(2) O6(7) 32(7)  8205(5)  -500(4) 126(3)
06(3) 1391(6) - 8952(5)  2155(6) 170(5) OW1 871(18) 9389(12)  76(8) 151(7)
Cl(4) 4793(6) 9889(4) 2253(3)  54(2) OW2  -6608(17) 2779(13) 1027(9) 285(10)
C2(4) 5767(7) 10088(4)  2014(3)  57(2) OW3  8224(13) 10061(9)  2407(6) 110(5)
'C3(4)  5550(7) 10280(5)  15003)  63(2) OW4  5226(18) 3445(14) 1378(9) 298(10)
C4(4) 4743(7) 10818(4)  1470(3)  59(2) OWS  -254(10) 8209(7)  2397(5) 178(5)
C5(4)  3820(6) 10605(4)  1742(3)  53(2) OW6  6262(10) 11069(7) -1971(5) 171(4)
C6(4) 3031(7) 11159(5) 1765(4)  69(2) OW7. -162(7)  7990(5)  634(3) 120(3)

Table 2. Bond lengths (A) for mono(6-anilino-6-deoxy)-B-cyclodextrin (1).

Bond Length (A) Bond Length (A)
C11-047 1.394(9) C24-024 1.407(10)
C11-051 1.408(9) C24-C34 1.515(12)
cl1-C21 1.523(12) C34-034 1.452(11)
C21-021 1.427(10) C34-C44 ) 1.493(13)
- C21-C31 ‘ “1.500(11) C44-044 © 0 1.423(9)
C31-031 » 1.414(10) C44-C54 1.511(12)
C31-C41 1.522(11) C54-054 1.441(9)
C41-041 1.443(9) . C54-C64 1.497(12)
C41-C51 : 1.548(11) - C64-064 1.385(11)
C51-051 1.433(9) 044-C15 1.437(11)
C51-Cé61 1.456(11) C15-055 1.412(13)
C61-NI11 ‘ 1.428(12) C15-C25 1.543(16) -
041-C12 141109) C25-025 1.453(15)
N11-C71 1.382(11) C25-C35 C1.501(13)
C71-C81 - 1.371(13) C35-035 1.428(11)
C71-C121 1383(13) C35-C45 1.495(14)
C81-C91 1.407(13) C45-045 1.428(10)
C91-C101 1.345(15) , C45-C55 1.535(14)
C101-C111 _ ’ 1.397(16) C55-055 : 1.442(11)
C111-C121 1.362(14) C55-C65 1.470(17)
C12-052 , 1.407(10) C65-065 1.30(2)
C12-C22 1.520(11) C65-06'S 1.32(3)
C22-022 ' 1.435(9) loas-cis 1.412(9)
C22-C32 1.478(10) , C16-056 _ 1.408(9)
C32-032 . 1.426(8) C16-C26 1.476(11)
C32-C42 1.511(10) ) C26-026 ' 1.436(10)
C42-042 1.432(9) C26-C36 | 1.515(11)
-C42-C52 1.550(11) C36-036 ' 1.453(10)
C52-052 , 1.435(9) C36-C46 1.524(11)
C52-C62 : 1.476(13) : C46-046 1.431(9)
C62-062 1.33(3) C46-C56 - 1.538(11)
C62-062 '1.430(17)‘ A C56-056 1.428(10)
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042-C13 1.413(9) C56-C66 1.506(12)
C13-053 1.421(10) C66-066 1.424(10)
C13-C23 1.501(12) 046-C17 1.405(10)
C23-023 1.430(11) C17-057 1.417(10)
C23-C33 1.479(12) C17-C27 1.516(13)
C33-033 1.418(11) C27-027 1.401(11)
C33-C43 1.515(12) C27-C37 1.527(12)
C43-043 1.409(10) C37-037 11.424(10)
C43-C53 1.520(13) C37-C47 1.509(11)
C53-053 1.422(10) C47-047 1.422(9)
C53-C63 1.494(13) C47-C57 1.517(12)
C63-063 1.385(16) C57-057 1.439(10)
043-C14 1.414(9) C57-C67 1.513(12)
C14-054 1.37709) C67-067 1.386(14)
C14-C24 1.517(12)

Table 3 Bond angles (°) for mono(6-ani1ind-6—deoxy)-Bécyclodextrin (1)

Bond Angle (°) Bond Angle (°)
047-C11-051 113.5(6) C34-C24-C14 108.3(7)
047-C11-C21 109.3(6) 034-C34-C44 110.8(7)‘
051-C11-C21 108.8(6) 034-C34-C24 107.9(7)
021-C21-C31 109.3(7) C44-C34-C24 111.0(7)
021-C21-C11 108.1(6) 044-C44-C34 106.8(6)
C31-C21-C11 111.2(6) 044-C44-C54 109.4(7)
031-C31-C21 111.3(7) C34-C44-C54 112.6(7)
031-C31-C41 108.0(6) 054-C54-Co64 108.4(7)
C21-C31-C41 110.5(7) 054-C54-C44 109.0(6)
041-C41-C31 106.6(6) C64-C54-C44 114.4(7)
041-C41-C51 108.8(6) 064-C64-C54 111.4(7)
C31-C41-Cs1 110.3(6) C44-044-C15 118.9(6)
051-C51-C61 109.7(7) C14-054-C54 114.4(6)
051-C51-C41 108.7(6) 055-C15-044 109.7(8)
C61-C51-C41 113.0(7) (055-C15-C25 108.9(8)
NI11-C61-C51 118.0(7) 044-C15-C25 106.7(9)
C12-041-C41 118.6(5) 025-C25-C35 109.9(11)
Cl11-051-C51 114.0(6) 025-C25-C15 110.2(8)
C71-N11-Cé61 128.1(8) C35-C25-C15 111.1(8)
C81-C71-C121 118.9(9) 035-C35-C45 110.6(7)
C81-C71-N11 121.8(9) (035-C35-C25 110.2(8)
Cl121-C71-N11 119.2(8) C45-C35-C25 110.0(9)
C71-C81-C91 119.0(9) 045-C45-C35 107.9(8)
C101-C91-C81 123.1(10) "1045-C45-C55 109.2(8)
C91-C101-C111 116.1(10) (C35-C45-C55 111.6(7)
~ Cl121-C111-C101 122.6(10) 055-C55-C65 106.5(9)
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C111-C121-C71 120.1(9) 107.4(8)
052-C12-041 109.4(6) C65-C55-C45 115.4(9)
052-C12-C22 111.4(6) 065-C65-06' 108(2)
041-C12-C22 107.2(6) 065-C65-C55 111.4(15)
022-C22-C32 112.9(6) 06'5-C65-C55 116.4(18)

- 022-C22-C12 110.0(6) C16-045-C45  118.5(6)
C32-C22-C12 111.4(6) C15-055-C55 114.6(8)
032-C32-C22 109.4(6) 056-C16-045 110.0(6)
032-C32-C42 109.7(5) 056-C16-C26 110.7(6)
C22-C32-C42 111.2(6) 045-C16-C26 107.9(6)
042-C42-C32 107.3(6) 026-C26-C16 111.7(6)
042-C42-C52 108.4(6) 026-C26-C36 109.7(6)
C32-C42-C52 109.9(6) C16-C26-C36 112.6(7)
052-C52-C62 108.8(7) ‘lo36-c36-C26 111.6(7)
052-C52-C42 108.7(6) 036-C36-C46 108.3(6)
C62-C52-C42 112.9(7) C26-C36-C46 111.1(6)
062-C62-062 116.0(15) 046-C46-C36 106.5(6)
06'2-C62-C52 111.4(14) 046-C46-C56 110.5(6)
062-C62-C52 108.8(11) C36-C46-C56 107.6(7)
C13-042-C42° 117.3(5) 056-C56-C66 107.8(7)
C12-052-C52 113.5(6) 056-C56-C46 109.4(6)
042-C13-053 109.3(7) llce6-c56-Ca6 112.3(7)
042-C13-C23 110.2(7) 066-C66-C56 110.9(7)
053-C13-C23 109.9(6) C17-046-C46 118.1(6)
023-C23-C33 114.1(7) C16-056-C56 114.1(6)
- 023-C23-C13 105.7(6) lo46-c17-057 - 109.1(7)
C33-C23-C13 110.6(7) 046-C17-C27 " 108.9(7)
033-C33-C23 108.3(7) 057-C17-C27 111.8(7)
033-C33-C43 109.9(6) 027-C27-C17 110.6(7)
C23-C33-C43 111.9(7) 027-C27-C37 111.7(7)
043-C43-C33 108.5(7) C17-C27-C37- 107.7(7)
043-C43-C53 109.6(7) 037-C37-C47 110.9(7)
C33-C43-C53 1109.8(6) 037-C37-C27 107.5(7)
053-C53-C63 107.3(7) C47-C37-C27 112.1(7) .
053-C53-C43 110.9(8) 047-C47-C37 106.4(6)
C63-C53-C43 114.0(8) 047-C47-C57 109.4(6)
063-C63-C53 113.4(10) C37-C47-C57 108.4(7)
C14-043-C43 117.7(6) 057-C57-C47 111.3(7)
C13-053-C53 115.8(6) 057-C57-C67 106.9(7)
054-C14-043 111.4(6) C47-C57-C67 113.4(8)
054-C14-C24 112.1(6) 067-C67-C57 113.2(9)
043-C14-C24 108.9(6) C11-047-C47 116.7(6)
024-C24-C34 110.2(7) lc17-057-C57 113.3(6)
024-C24-C14 112.0(7)
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Table 4. Anisotropic displacement parameters (A? x 10%) for mono(6-anilino-6-

deoxy)-p-cyclodextrin (1). The anisotropic displacement factor exponent
takes the form: —2n2[(ha*)2U11+ ... + 2hka*b*Uj,] ‘

Ull U22 U33 U23 U13 ] U12
Cll 48(4) 64(5) 41(4) -1(4) -1(4) -1(4)
C21 68(5) 56(5) " 53(5) -13(4) 12(4) 3(4)
' C31 60(5) 72(5) 43(4) 10(4) 3@ 174
cal 61(5) 46(4) 50(4) 10(4) -13(4) -10(4)
Csl 59(5) 545) 524 -4(4) -5(4) 0(4)
cer 49(5) 89(6) 54(5) 13(4) a4y . 3(5)
021 - 76(4) 93(4) 58(3) 14(3) 13(3) 13(4)
031 74(4) 98(5) 57(3) 13(3) 9(3) 25(4)
041 59(3) 60(3) 46(3) 4(3) -5(2) -12(3)
051 : 60(3) 61(3) 41(3) 42) -5(2) -12(3)
N11 66(5) 96(6) 73(5) 24(4) -9(4) 10(5)
c71 70(6) 82(6) 50(5) - -6(5) 2(4) 7(5) -
Csl 66(6) 70(6) 78(6) -4(5) -5(5) 16(5)
C91 78(6) 99(7) 80(6) 27(6) 23(5) - 28(6)
C101 84(7) 124(9) 90(7) -13(7) -16(6) 49(7)
clir 77(7) 103(8) 87(7) 3(7) 11(6). 35(6)
c121 57(5) 72(6) 71(6) -10(5) O 6(5) 19(5)
cl2 58(5) 62(5)  38(4) 14) - 14) . -16(4)
C22 53(4) 50(4) 45(4) 3(4) 1(4) -6(4)
c32 o 45(4) 43(4) 38(4) 13(3) -8(3) 10(3)
c42 52(4) 47(4) 45(4) 6(3) - 6(4) -4(4)
C52 49(4) - 55(5) © 60(5) 1) S 34) 0(4)
c62 62(6) 88(7) 127(9) -33(7) -8(6) 14(6)
022 63(3) 56(3) 57(3) -12(3) 3(3) 9(3)
032 53(3) 53(3) 57(3) -5(3) -14(2) C1103)
042 64(3) 45(3) 46(3) -1(2) 52) 7(2)
052 43(3) 72(4). 56(3) 2(3) 0(3) -10(3)
C13 ‘ 89(6) L 46(4) . 39(4) A1) 9(4) -12(4)
C23 97(7) 46(5) 42(4) 13(4) 0(4) 8(5)
C33 76(6) 43(4) 58(5) -11(4) - -12(4) 4(4)
C43 90(6) 48(5) 46(4) -14(4) 4(4) -3(4)
Cs3 68(5) 45(4) 71(5) -5(4) 28(4) -4(4)
C63 90(8) 57(6) 165(11) -13(7) 62(8) -3(6)
023 : 113(5) 58(4)  80(4) 4(3) -49(4) -5(4)
033 99(5) 64(4) 116(5) -5(4) -56(5) -4(4)
043 79(4) 373) 48(3) -4(2) -1(3) 3(3)
053 84(4) 61(4) 72(4) -11(3) 27(3) -6(3)
063 63(5) 112(7) 334(17) -31(9) 10(7) 15(5)
Cl4 71(5) 44(4) - 47(4) 14 -11@) -7(4)
C24 73(6) 45(4) 52(4) -4(4) -10(4) 3(4)
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C34 76(6) 60(5) - 53(5) -10(4) 5(4) -9(5)
C44 76(5) 58(5) 42(4) -15(4) -9(4) -15(4)
Cs4 59(5) 45(4) . 56(5) -11(4) -7(4) -5(4)
C64 60(5) 67(6) 81(6) 65) -17(5) 4(5)
024 74(4) 714) 95(5) 2(4) -12(4) 13(3)
034 . 70(4) 95(5) 81(4) 3(4) 11(3) -4(4)
044 109(5) 56(3) 42(3) [13) -18(3) -5(3)
. 054 68(3) 42(3) 46(3) -5(2) - 2(2) 5(3)
064 100(5) 70(4) 97(5) -9(4) 31(4) 16(4)
c1s 120(8) 63(6) " 64(6) 0(5) -25(6) -4(6)
C25° - 139(10) 87(7) - 71(6) 6(6) -28(7) -55(7)
. C35 90(6) 91(6) 42(4) -11(4) -12(5) -18(5)
C45 ©92(7) 75(6) 43(4) -8(4) -9(5) -1(5)
C55 104(7) 83(6) 50(5). -9(5) -9(5) . 9(6)
c65 . 97(9) 141(12) 101(9). -8(9) -12(8) 28(9)
025 o 143(7) 134(6) 79(5) 25(5) -47(5) -69(6)
035 103(6) 165(8) 65(4) 24) -10(4) -67(6)
045 71(4) 593) 453) 7(3) -12(3) -10(3)
055 - 139(6) 79(4) 55(4) -11(3) -18(4) 18(4)
065 - 193(14) 192(15) 142(11) -16(11) . -38(10) 55(12)
06's o 21(19) 100(30) 30(20) -23(18) -6(14) 229(17)
Cl6 50(4) 66(5) 454) 3(4) -6(4) -3(4)
C26 48(4) 74(5) 46(4) 7(4) -10(4) -6(4)
C36 484) 6705 " 57(5) 6(4) -11(4) 0(4)
C46 _ 55(4) 50(4) 52(4) 9(4) - -13(4) . 10(4)
C56 54(5) 70(5) 43(4) 9(4) 2(4) @)
. Cé66 49(5) 78(6) 54(5) -3(4) 2(4) -3(4)
026 . 63(4) 74(4) 66(4) -3(3) -13(3) -14(3)
036 . 56(3) 744) 73(4) -16(3) 03) . 4(3)
046 : 61(3) 57(3) 50(3) 2(3) -16(3) -5(3)
056 58(3) 65(4) 57(3) -4(3) -15(3) 6(3)
066 - 61(3) 80(4) ' 60(3) 10(3) . -16(3) -11(3)
C17 56(5) 71¢5) - 60(5) 25(4) -9(4) -13(4)
C27 71(6) 59(5) 525 5(4) -4(4) -12(4)
C37 54(5) - 64(5) - 53(4) 2() 1(4) 0(4)
C47 65(5) 63(5) 39(4) 5(4) -13(4) -17(4)
C57 © o 55(5) 69(5) 58(5) 8(4) -1(4) 5(4)
C67 C626)  101(8) 99(7) 40(7) T 14(6) 9(6)
027 98(5) 794) - 66(4) -1(3) . 24(4) -16(4)°
037 , 122(6) 64(4) 71(4) 5(3) 39(4) 17(4)
- 047 64(3) T 41(3) 46(3) 0(2) -8(3) 1(2)
057 56(3) - 62(3) 67(3) 1703) 23) 2(3)
067 110(6) 110(6) 158(8) 16(6) 56(6)  40(5)
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Figure 4. Crystal structure of 1 in a unit cell; only part of the water molecules

shown.
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