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Figure S3. TGA curves for compounds 1, 2, 3 and 5. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



 
 
 

 
 
 

 
 

Figure S4. PXRD for 1 (top) and 3 (bottom): (a) calculated patterns from 
single-crystal X-ray data; (b) taken after dried under a high vacuum at 120 °C for 10 h 
to remove the guest molecules. 
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Figure S5.  (a) H2 adsorption isotherms at 77 K and (b) CO2 adsorption isotherms at 

195 K for 1 (activation temperature 120 °C; the red and wine-colored 

lines denote adsorption and desorption, respectively). 
 



 
For complex 4: 
H=-2J1(S1S1A+S1AS1B+S1BS1C+S1CS1) 

A=180*exp(8*P2/x)+84*exp(0*P2/x)+30*exp(-6*P2/x)+6*exp(-10*P2/x)+0*exp(-12

*P2/x)+84*exp(4*P2/x)+30*exp(-2*P2/x)+6*exp(-6*P2/x)+30*exp(0*P2/x)+84*exp

(4*P2/x)+30*exp(-2*P2/x)+6*exp(-6*P2/x)+30*exp(2*P2/x)+6*exp(-2*P2/x)+0*exp

(-4*P2/x)+6*exp(0*P2/x)+30*exp(0*P2/x)+6*exp(0*P2/x)+0*exp(0*P2/x); 

B=9*exp(8*P2/x)+7*exp(0*P2/x)+5*exp(-6*P2/x)+3*exp(-10*P2/x)+1*exp(-12*P2/

x)+7*exp(4*P2/x)+5*exp(-2*P2/x)+3*exp(-6*P2/x)+5*exp(0*P2/x)+7*exp(4*P2/x)+

5*exp(-2*P2/x)+3*exp(-6*P2/x)+5*exp(2*P2/x)+3*exp(-2*P2/x)+1*exp(-4*P2/x)+3

*exp(0*P2/x)+5*exp(0*P2/x)+3*exp(0*P2/x)+1*exp(0*P2/x); 

XmJ=0.12505*(P1*P1/x)*(A/B) 

P1=g, P2=J1/k 
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For complex 2: 
A=546*exp(18*P2/x)+330*exp(6*P2/x)+180*exp(-4*P2/x)+84*exp(-12*P2/x)+30*e

xp(-18*P2/x)+6*exp(-22*P2/x)+0*exp(-24*P2/x)+330*exp(12*P2/x)+180*exp(2*P2

/x)+84*exp(-6*P2/x)+30*exp(-12*P2/x)+6*exp(-16*P2/x)+180*exp(6*P2/x)+84*ex

p(-2*P2/x)+30*exp(-8*P2/x)+84*exp(0*P2/x)+330*exp(12*P2/x)+180*exp(2*P2/x)

+84*exp(-6*P2/x)+30*exp(-12*P2/x)+6*exp(-16*P2/x)+180*exp(8*P2/x)+84*exp(0

*P2/x)+30*exp(-6*P2/x)+6*exp(-10*P2/x)+0*exp(-12*P2/x)+84*exp(4*P2/x)+30*e

xp(-2*P2/x)+6*exp(-6*P2/x)+30*exp(0*P2/x)+180*exp(6*P2/x)+84*exp(-2*P2/x)+3

0*exp(-8*P2/x)+84*exp(4*P2/x)+30*exp(-2*P2/x)+6*exp(-6*P2/x)+30*exp(2*P2/x)

+6*exp(-2*P2/x)+0*exp(-4*P2/x)+6*exp(0*P2/x)+84*exp(0*P2/x)+30*exp(0*P2/x)

+6*exp(0*P2/x)+0*exp(0*P2/x); 

B=13*exp(18*P2/x)+11*exp(6*P2/x)+9*exp(-4*P2/x)+7*exp(-12*P2/x)+5*exp(-18*

P2/x)+3*exp(-22*P2/x)+1*exp(-24*P2/x)+11*exp(12*P2/x)+9*exp(2*P2/x)+7*exp(-

6*P2/x)+5*exp(-12*P2/x)+3*exp(-16*P2/x)+9*exp(6*P2/x)+7*exp(-2*P2/x)+5*exp(



-8*P2/x)+7*exp(0*P2/x)+11*exp(12*P2/x)+9*exp(2*P2/x)+7*exp(-6*P2/x)+5*exp(-

12*P2/x)+3*exp(-16*P2/x)+9*exp(8*P2/x)+7*exp(0*P2/x)+5*exp(-6*P2/x)+3*exp(-

10*P2/x)+1*exp(-12*P2/x)+7*exp(4*P2/x)+5*exp(-2*P2/x)+3*exp(-6*P2/x)+5*exp(

0*P2/x)+9*exp(6*P2/x)+7*exp(-2*P2/x)+5*exp(-8*P2/x)+7*exp(4*P2/x)+5*exp(-2*

P2/x)+3*exp(-6*P2/x)+5*exp(2*P2/x)+3*exp(-2*P2/x)+1*exp(-4*P2/x)+3*exp(0*P2

/x)+7*exp(0*P2/x)+5*exp(0*P2/x)+3*exp(0*P2/x)+1*exp(0*P2/x); 

XmJ=0.12505*(P1*P1/x)*(A/B) 

P1=g, P2=J1/k 
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