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Figure 1. Molecular Structure of 2
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Figure S2. Molecular Structure of 3
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Table S1. Crystallographic Data for 2.

2
Formula CaoHoalrsO1oP>
Fw 1495.33
syst triclinic
space group P1
a, A 10.6813(9)
b, A 12.406(1)
C, A 16.709(1)
o, deg 75.039(1)
p, deg 85.648(2)
7, deg 70.834(2)
v, A’ 2020.4(3)
VA 2
Deaes, Mg m” 2.458
temp, K 293(2)
A (Mo Ka), A 0.71073
4, mm’ 13.267
Ormin.max, deg 1.92,27.99
no. of rflns meads 12533
no. of unique rflns 9247
no. of rflns (I > 25(1)) 7549
RF 0.0540
R 0.1206
GOF 1.082

"R = X||Fo| — |FC|l/E|Fo|. ® [Ew(|Fo| — |F |y /=w|Fol1"
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Table S2. Atomic coordinates (x 10%) and equivalent isotropic isplacement parameters
(A’ x 10%) for 2. U(eq) is defined as one third of the trace of the

orthogonalized Uj; tensor.

X y z U(eq)
Ir(1) 7364(1) 2186(1) 2408(1) 19(1)
Ir(2) 8603(1) -219(1) 2649(1) 23(1)
Ir(3) 8823(1) 1229(1) 1172(1) 23(1)
Ir(4) 10079(1) 1232(1) 2520(1) 24(1)
P(1) 6711(3) 3808(2) 2939(2) 23(1)
P(2) 5136(3) 2736(2) 2137(2) 22(1)
C(1A) 7432(10) 999(9) 3476(6) 25(2)
O(1A) 7224(9) 732(6) 4181(4) 36(2)
C(1B) 7663(10) 3049(9) 1247(6) 25(2)
O(1B) 7411(9) 3950(7) 741(5) 40(2)
C(2A) 9497(12) -1441(10) 3526(7) 38(3)
O(2A) 10053(12) -2193(9) 4066(6) 66(3)
C(2B) 7296(14) -895(10) 2495(8) 41(3)
O(2B) 6560(10) -1316(9) 2394(8) 64(3)
C(20) 9736(11) -575(10) 1622(7) 33(3)
0(2C) 10509(9) -1387(7) 1425(5) 44(2)
C(3A) 9989(11) 1708(11) 392(6) 33(3)
O(3A) 10719(11) 2024(10) -70(6) 63(3)
C(3B) 7741(11) 1042(10) 418(7) 302)
O(3B) 7150(9) 877(8) -67(6) 52(2)
C(4A) 10084(12) 1112(12) 3690(8) 41(3)
O(4A) 10091(10) 1051(11) 4370(6) 64(3)
C(4B) 11737(12) 91(10) 2437(7) 33(3)
O(4B) 12755(9) -599(8) 2394(7) 53(3)
C(40) 10504(12) 2616(10) 1985(8) 36(3)
0(40) 10824(11) 3407(9) 1644(7) 64(3)
C(101) 7779(11) 4715(9) 2861(7) 29(2)
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C(102) 8144(16) 5248(11) 2093(9) 52(4)
C(103) 8945(17) 5952(13) 1986(10) 62(4)
C(104) 9445(14) 6087(12) 2687(11) 58(4)
C(105) 9113(16) 5535(14) 3452(10) 57(4)
C(106) 8281(15) 4874(11) 3545(8) 46(3)
C(201) 6144(12) 3568(10) 4019(7) 32(3)
C(202) 7011(16) 2850(12) 4638(8) 49(4)
C(203) 6628(19) 2602(13) 5469(8) 58(4)
C(204) 5310(20) 2972(17) 5641(9) 81(7)
C(205) 4384(18) 3704(16) 5009(9) 67(5)
C(206) 4838(14) 3974(13) 4198(8) 46(3)
C(301) 5205(10) 4822(9) 2348(6) 24(2)
C(302) 4750(13) 6024(10) 2324(8) 41(3)
C(303) 3577(14) 6749(10) 1887(9) 50(4)
C(304) 2879(13) 6243(11) 1491(8) 45(3)
C(305) 3346(12) 5065(10) 1544(8) 39(3)
C(306) 4514(11) 4332(9) 1968(6) 25(2)
C(401) 4123(11) 2243(10) 2988(7) 30(2)
C(402) 4510(12) 1076(10) 3431(7) 36(3)
C(403) 3815(13) 696(11) 4120(8) 44(3)
C(404) 2702(13) 1484(12) 4383(8) 45(3)
C(405) 2258(13) 2656(12) 3913(7) 43(3)
C(406) 2959(11) 3010(10) 3232(7) 32(3)
C(501) 4597(10) 2430(9) 1243(6) 27(2)
C(502) 4247(12) 1445(11) 1314(8) 38(3)
C(503) 3901(17) 1184(16) 615(10) 66(5)
C(504) 3887(14) 1937(17) -150(9) 63(5)
C(505) 4242(16) 2937(15) -243(8) 58(4)
C(506) 4617(12) 3168(11) 440(7) 38(3)
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Table S3. Anisotropic displacement parameters (A* x 10°) for 2.

Uy Un Uss Uss Uis Up
(1) 19(1) 16(1) 20(1) -71(1) 4(1) 3(1)
2 24(1) 17(1) 28(1) -7(1) 1(1) -3(1)
r(3)  21(1) 24(1) 21(1)  -10(1) 4(1) -3(1)
Ir(4)  20(1) 25(1) 27(1) -9(1) 1(1) -5(1)
P()  28(1) 20(1) 21(1) -8(1) 8(1) 7(1)
PQ)  20(1) 19(1) 24(1) -7(1) 6(1) 3(1)
C(1A)  23(5) 30(6) 18(5) -14) 6(4) -6(4)
O(1A)  54(6) 22(4) 23(4) -4(3) 20(4) -6(4)
C(IB)  20(5) 30(6) 27(5)  -21(5) 2(4) 2(4)
O(1B)  61(6) 22(4) 30(4) -6(3) 11(4) -6(4)
CQRA)  37(7) 32(6) 386)  -16(5)  -14(6) 6(5)
ORA)  84(8) 46(6) 56(6) 25 216)  -11(6)
C2B)  54(8) 24(6) 41(7)  -10(5) -4(6) -6(6)
O(2B)  38(6) 60(6) 1139)  -40(6) 36) 2505
CcQC) 2005 29(6) 457 -11(5) 10(5) 3(5)
02C) 4105 32(5) 4765 -21(4) 9(4) 9(4)
CBA)  23(6) 56(8) 22(5) -5(5) 1@ 2205
0(BA)  57(7) 99(9) 405  -20(5) 13(5)  -33(6)
C(3B)  23(6) 32(6) 31(6) -8(5) 6(5) -5(5)
O(3B)  44(6) 57(6) 65(6)  -39(5) 6(5)  -10(5)
C(4A)  26(6) 57(8) 38(7)  -14(6) 45)  -10(6)
0(4A)  53(7) 112(9) 36(5)  -20(5) 5(5)  -37(6)
C@B)  29(6) 38(6) 336) -12(5) 85)  -12(5)
O@4B)  29(5) 41(5) 90(8)  -26(5) 7(5) -5(4)
C@AC)  26(6) 30(6) 578)  -16(6) 06)  -10(5)
0(4C)  64(7) 46(6) 86(8) -6(5) 46) 2905
C(101)  30(6) 22(5) 386)  -13(5) 55)  -10(5)
C(102)  70(10)  34(7) 609)  -12(6) 118)  -30(7)
C(103)  78(12)  52(9) 68(10)  -13(8) 15(9)  -42(9)
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C(104)  40(8) 38(8) 108(13)  -31(8) 5(9) -19(6)

C(105) 57(10)  78(11)  64(9)  -41(8) 98)  -41(9)
C(106)  70(10)  45(8) 41(7)  -17(6) 5(7)  -39(7)
C(201)  40(7) 30(6) 36(6)  -19(5) 5(5)  -17(5)
C(202) 68(10)  48(8) 35(7)  -20(6) A7) -14(7)
C(203) 96(14)  58(9) 30(7)  -18(6) 1138)  -359)
C(204) 150(20)  112(15)  27(7)  -35(9) 39(10)  -95(15)
C(205) 72(12)  107(14)  46(8)  -43(9) 25(8)  -47(11)
C(206)  44(8) 77(10)  346)  -33(7) 14(6)  -32(7)
c301)  21(5) 18(5) 28(5) -8(4) 13(4) -1(4)
C(302)  46(8) 27(6) 437 -15(5) 6(6) 0(5)
C(303)  49(8) 18(6) 73(10)  -14(6) 3(7) 5(5)
C(304)  34(7) 32(7) 50(7) -3(6) -3(6) 9(5)
C(305)  32(7) 33(6) 4277 -11(5) -1(5) 1(5)
C(306)  27(6) 19(5) 23(5) -5(4) 11(4) 0(4)
C401)  28(6) 36(6) 305)  -10(5) 75)  -16(5)
C(402)  33(7) 34(6) 39(6) -8(5) 6(5)  -10(5)
C(403)  32(7) 41(7) 45(7) 5(6) 1(6) -7(6)
C(404)  38(7) 62(9) 38(7)  -10(6) 10(6)  -24(7)
C(405)  33(7) 61(9) 35(6)  -11(6) 125)  -15(6)
C(406)  32(6) 25(6) 32(6) -4(5) 8(5) -6(5)
C(501)  18(5) 27(5) 315)  -11(4) 3(4) 2(4)
C(502)  35(7) 50(8) 36(6)  -20(6) A15) -17(6)
C(503) 67(11)  91(13)  69(11)  -40(9) 59)  -46(10)
C(504)  38(8) 119(15)  428)  -50(9) 106)  -17(9)
C(505) 59(10)  74(11)  34(7)  -19(7)  -10(7) -5(8)
C(506)  32(7) 45(7) 29(6) -2(5) 0(5) -9(5)

The anisotropic displacement factor exponent takes the form : -2 ©* [ h* a** Uy,
+...+2hka*b* U12]
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Table S4. Interatomic Distances (A) and Esd’s for 2.

Ir(1)-C(1A) 1.988(9) C(2C)-0(2C) 1.179(13)
Ir(1)-C(1B) 2.017(11) C(3A)-0(3A) 1.145(13)
Ir(1)-P(1) 2.287(3) C(3B)-0(3B) 1.161(14)
Ir(1)-P2) 2.296(3) C(4A)-O(4A) 1.121(14)
Ir(1)-Ir(4) 2.7500(6) C(4B)-O(4B) 1.152(14)
Ir(1)-Ir(3) 2.7683(6) C(4C)-0(4C) 1.143(14)
Ir(1)-Ir(2) 2.7715(6) C(101)-C(102) 1.375(17)
Ir(2)-C(2A) 1.864(11) C(101)-C(106) 1.382(16)
Ir(2)-C(2B) 1.910(14) C(102)-C(103) 1.384(19)
Ir(2)-C(2C) 2.081(12) C(103)-C(104) 1.39(2)

Ir(2)-C(1A) 2.309(11) C(104)-C(105) 1.37(2)

Ir(2)-Ir(3) 2.6974(6) C(105)-C(106) 1.371(18)
Ir(2)-Tr(4) 2.7175(6) C(201)-C(206) 1.357(18)
1r(3)-C(3A) 1.855(10) C(201)-C(202) 1.359(17)
1r(3)-C(3B) 1.877(12) C(202)-C(203) 1.402(18)
Ir(3)-C(2C) 2.082(11) C(203)-C(204) 1.37(3)

Ir(3)-C(1B) 2.221(10) C(204)-C(205) 1.41(3)

1r(3)-Ir(4) 2.7099(6) C(205)-C(206) 1.397(18)
Ir(4)-C(4B) 1.891(12) C(301)-C(306) 1.372(15)
Ir(4)-C(4C) 1.900(12) C(301)-C(302) 1.399(14)
Ir(4)-C(4A) 1.921(13) C(302)-C(303) 1.404(18)
P(1)-C(101) 1.825(11) C(303)-C(304) 1.41(2)

P(1)-C(201) 1.840(12) C(304)-C(305) 1.362(16)
P(1)-C(301) 1.849(10) C(305)-C(306) 1.393(15)
P(2)-C(501) 1.809(11) C(401)-C(402) 1.384(16)
P(2)-C(401) 1.821(11) C(401)-C(406) 1.401(16)
P(2)-C(306) 1.822(10) C(402)-C(403) 1.385(17)
C(1A)-O(1A) 1.163(11) C(403)-C(404) 1.393(18)
C(1B)-O(1B) 1.178(13) C(404)-C(405) 1.404(18)
C(2A)-0(2A) 1.148(13) C(405)-C(406) 1.370(16)
C(2B)-0(2B) 1.121(15) C(501)-C(502) 1.366(16)
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C(501)-C(506) 1.419(15) C(504)-C(505) 1.38(2)
C(502)-C(503) 1.395(18) C(505)-C(506) 1.362(18)
C(503)-C(504) 1.37(2)
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Table SS. Interatomic Angle (deg) and Esd’s for 2.

C(4C)-Ir(4)-Ir(2) 151.3(4) O(4A)-C(4A)-Ir(4) 179.3(13)
C(4A)-Ir(4)-Ir(2) 94.3(4) O(4B)-C(4B)-Ir(4) 179.0(11)
1r(3)-Ir(4)-Ir(2) 59.603(15) O(4C)-C(4C)-Ir(4) 175.9(12)
C(4B)-Ir(4)-Ir(1) 155.1(4) C(102)-C(101)-C(106) 117.4(11)
C(4C)-Ir(4)-Ir(1) 98.1(4) C(102)-C(101)-P(1) 119.5(9)

C(4A)-Ir(4)-Ir(1) 92.6(4) C(106)-C(101)-P(1) 123.1(9)

Ir(3)-Ir(4)-Ir(1) 60.927(14) C(101)-C(102)-C(103) 122.7(14)
Ir(2)-Ir(4)-Ir(1) 60.911(15) C(102)-C(103)-C(104) 118.5(15)
C(101)-P(1)-C(201) 105.5(5) C(105)-C(104)-C(103) 119.0(13)
C(101)-P(1)-C(301) 103.9(5) C(104)-C(105)-C(106) 121.7(14)
C(201)-P(1)-C(301) 103.4(5) C(105)-C(106)-C(101) 120.7(13)
C(101)-P(1)-Ir(1) 120.6(4) C(206)-C(201)-C(202) 118.9(12)
C(201)-P(1)-Ir(1) 115.7(4) C(206)-C(201)-P(1) 120.8(10)
C(301)-P(1)-Ir(1) 105.7(3) C(202)-C(201)-P(1) 119.7(10)
C(501)-P(2)-C(401) 105.2(5) C(201)-C(202)-C(203) 122.4(15)
C(501)-P(2)-C(306) 105.6(5) C(204)-C(203)-C(202) 118.0(15)
C(401)-P(2)-C(306) 102.9(5) C(203)-C(204)-C(205) 120.1(13)
C(501)-P(2)-Ir(1) 119.2(4) C(206)-C(205)-C(204) 118.8(16)
C(401)-P(2)-Ir(1) 116.3(4) C(201)-C(206)-C(205) 121.2(14)
C(306)-P(2)-Ir(1) 106.1(4) C(306)-C(301)-C(302) 121.4(10)
O(1A)-C(1A)-Ir(1) 152.4(9) C(306)-C(301)-P(1) 116.9(7)

O(1A)-C(1A)-Ir(2) 127.5(8) C(302)-C(301)-P(1) 121.7(9)

Ir(1)-C(1A)-Ir(2) 80.0(3) C(301)-C(302)-C(303) 119.3(12)
O(1B)-C(1B)-Ir(1) 147.3(8) C(302)-C(303)-C(304) 119.0(11)
O(1B)-C(1B)-Ir(3) 131.0(8) C(305)-C(304)-C(303) 119.6(11)
Ir(1)-C(1B)-Ir(3) 81.4(4) C(304)-C(305)-C(306) 122.3(12)
0(2A)-C(2A)-Ir(2) 179.7(15) C(301)-C(306)-C(305) 118.4(10)
O(2B)-C(2B)-Ir(2) 177.7(12) C(301)-C(306)-P(2) 116.5(8)

0(2C)-C(2C)-Ir(2) 138.5(9) C(305)-C(306)-P(2) 125.009)

0(2C)-C(2C)-Ir(3) 140.7(10) C(402)-C(401)-C(406) 117.5(10)
Ir(2)-C(2C)-Ir(3) 80.8(4) C(402)-C(401)-P(2) 119.9(9)

O(3A)-C(3A)-Ir(3) 177.5(11) C(406)-C(401)-P(2) 122.5(9)

0(3B)-C(3B)-Ir(3) 175.3(10) C(401)-C(402)-C(403) 121.1(12)
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C(402)-C(403)-C(404) 120.6(12) C(506)-C(501)-P(2) 120.5(9)

C(403)-C(404)-C(405) 118.8(12) C(501)-C(502)-C(503) 120.7(13)
C(406)-C(405)-C(404) 119.5(12) C(504)-C(503)-C(502) 119.6(15)
C(405)-C(406)-C(401) 122.3(11) C(503)-C(504)-C(505) 121.1(13)
C(502)-C(501)-C(506) 118.3(11) C(506)-C(505)-C(504) 118.9(14)
C(502)-C(501)-P(2) 121.1(8) C(505)-C(506)-C(501) 121.4(13)
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Table S6. Crystallographic Data for 3-CS,.

3-CS;
Formula Co1H3IrsO7P5-CS,
Fw 2129.92
syst monoclinic
space group P2,/n
a, A 16.301(3)
b, A 24.121(5)
C A 17.570(4)
a, deg 90
p, deg 107.518(4)
7, deg 90
v, A’ 6588(2)
VA 4
Deaes, Mg m” 2.147
temp, K 293(2)
A (Mo Ka), A 0.71073
4, mm’ 8.232
Ormin,max, deg 1.49, 25.54
no. of rflns meads 34548
no. of unique rflns 12285
no. of rflns (I > 25(1)) 9382
RF 0.0813
R’ 0.2001
GOF 1.141

* R = X||Fo| — |FC|l/E|Fo|. ® [Ew(|Fo| — |F |y /=w|Fol1"
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Table S7. Atomic coordinates (x 10*) and equivalent isotropic displacement parameters
(A? x 10%) for 3-CS,. U(eq) is defined as one third of the trace of the

orthogonalized Uj; tensor.

X y z U(eq)
Ir(1) -2778(1) -1510(1) 8342(1) 20(1)
Ir(2) -3968(1) -834(1) 7306(1) 18(1)
Ir(3) -3865(1) -851(1) 8976(1) 20(1)
Ir(4) -4196(1) 122(1) 8112(1) 21(1)
P(1) -4321(3) 826(2) 7184(3) 25(1)
P(2) -3023(3) -129(2) 7750(3) 22(1)
C(1A) -1989(12) -2085(7) 8577(12) 24(4)
0(1A) -1523(10) -2430(7) 8709(10) 45(4)
C(1B) -2897(11) -1308(8) 7211(12) 22(4)
O(1B) -2570(10) -1394(7) 6736(9) 40(4)
C(2A) -4466(11) -613(7) 6220(11) 20(4)
O(2A) -4764(12) -493(7) 5595(10) 55(5)
C(3A) -4358(15) -673(9) 9765(14) 37(5)
0(3A) -4626(13) -592(8) 10295(11) 61(5)
C(3B) -2796(14) -597(9) 9604(11) 29(5)
O(3B) -2194(10) -400(6) 10072(9) 36(4)
C4A) -5388(14) 23(8) 8086(12) 26(4)
0(4A) -6076(11) -9(7) 8074(11) 49(4)
C(4B) -3800(15) 596(9) 9028(14) 37(5)
0O(4B) -3552(15) 851(8) 9569(11) 67(6)
C(101) -5347(12) 904(8) 6389(11) 26(4)
C(102) -5907(14) 449(11) 6207(13) 40(6)
C(103) -6650(17) 499(12) 5561(14) 50(7)
C(104) -6840(15) 979(13) 5134(13) 48(7)
C(105) -6304(17) 1432(11) 5341(14) 48(7)
C(106) -5554(15) 1384(9) 5967(13) 39(6)
C(201) -4119(12) 1502(7) 7633(12) 25(4)
C(202) -4770(17) 1746(11) 7903(15) 48(6)
C(203) -4572(15) 2262(10) 8298(16) 47(6)
C(204) -3797(16) 2511(10) 8414(14) 44(6)
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C(205) -3185(17) 2269(10) 8164(14) 45(6)
C(206) -3344(14) 1759(8) 7773(13) 32(5)
C(301) -3490(13) 725(8) 6676(12) 26(4)
C(302) -3471(13) 1034(9) 6009(13) 34(5)
C(303) -2851(14) 943(10) 5665(13) 36(5)
C(304) -2268(16) 517(9) 5926(13) 39(6)
C(305) -2262(12) 211(8) 6586(12) 24(4)
C(306) -2893(11) 324(7) 6959(11) 19(4)
C(401) -1964(13) -344(9) 8339(12) 30(5)
C(402) -1329(15) 41(8) 8516(15) 37(5)
C(403) -520(14) -88(9) 8993(12) 33(5)
C(404) -346(15) -613(9) 9295(15) 40(6)
C(405) -992(14) -1021(9) 9107(13) 33(5)
C(406) -1826(11) -908(8) 8626(11) 20(4)
c(1) -3856(12) -2061(8) 8518(11) 21(4)
C(Q2) -3916(11) -2039(7) 7689(11) 17(4)
CQ3) -4554(10) -1648(7) 7144(10) 15(4)
C(4) -5100(12) -1302(7) 7467(11) 20(4)
C(5) -5024(11) -1319(8) 8329(11) 19(4)
C(6) 4373(11) -1691(7) 8856(10) 16(4)
C(7) -4647(12) -2042(7) 9424(10) 21(4)
C(8) -4289(12) -2596(8) 9444(11) 26(4)
C(9) -3763(11) -2605(8) 8907(11) 19(4)
C(10) -3767(11) -3090(7) 8463(11) 18(4)
c(11) -3837(12) -3071(8) 7626(12) 24(4)
C(12) -3926(12) -2551(8) 7261(11) 24(4)
C(13) -4546(12) -2499(8) 6468(11) 20(4)
C(14) -4940(13) -1962(8) 6394(12) 26(4)
C(15) -5818(13) -1893(9) 5983(11) 28(5)
C(16) -6357(12) -1562(8) 6292(10) 21(4)
C(17) -6021(12) -1297(8) 7020(12) 23(4)
C(18) -6473(12) -1287(7) 7605(13) 25(4)
C(19) -5886(12) -1333(7) 8384(10) 16(4)
C(20) -6110(14) -1609(8) 8961(12) 30(5)
c@1) -5464(13) -1997(7) 9490(11) 23(4)
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C(22) -5926(13) -2473(9) 9623(11) 27(4)
C(23) -5547(13) -2998(9) 9696(12) 29(5)
C(24) -4686(14) -3051(8) 9606(12) 31(5)
C(25) -4653(13) -3552(8) 9160(12) 29(5)
C(26) -4198(13) -3573(8) 8632(14) 32(5)
C(27) -4557(13) -3848(8) 7873(13) 28(5)
C(28) -4341(12) -3541(8) 7257(12) 25(4)
C(29) -4904(13) -3489(8) 6513(13) 29(5)
C(30) -5022(12) -2968(8) 6084(12) 27(5)
C@31) -5922(13) -2898(8) 5659(11) 28(5)
C(32) -6307(12) -2374(8) 5607(11) 25(4)
C(33) -7160(13) -2321(8) 5690(11) 25(4)
C(34) ~7179(12) ~1812(8) 6112(12) 27(4)
C(35) -7639(12) -1802(7) 6660(12) 24(4)
C(36) -7288(12) -1517(8) 7429(12) 26(4)
C(37) -7520(12) -1834(8) 8026(14) 30(5)
C(38) -6935(14) -1871(8) 8790(12) 30(5)
C(39) -6828(14) -2406(9) 9189(13) 34(5)
C(40) ~7300(13) -2848(9) 8831(13) 30(5)
C(41) -6927(14) -3404(10) 8878(12) 37(5)
C(42) -6056(13) -3466(8) 9303(12) 28(4)
C(43) -5506(15) -3822(9) 8989(13) 37(6)
C(44) -5834(14) -4088(8) 8250(14) 34(5)
C(45) -5380(13) -4115(8) 7658(13) 31(5)
C(46) -5966(13) -4062(7) 6908(12) 27(5)
C(47) -5740(15) -3757(9) 6337(15) 38(5)
C(48) -6371(14) -3389(8) 5811(12) 29(5)
C(49) -7185(16) -3340(9) 5892(14) 43(6)
C(50) -7584(13) -2800(8) 5834(13) 31(5)
c(51) -8075(12) 2771(8) 6396(14) 34(5)
C(52) -8111(12) -2282(8) 6817(13) 29(5)
C(53) -8031(13) -2311(9) 7633(14) 35(5)
C(54) -7928(13) -2816(9) 8042(15) 36(5)
C(55) ~7899(16) -3309(10) 7597(16) 46(6)
C(56) -7262(13) -3683(9) 8141(15) 35(5)
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C(57) -6742(15) -4011(8) 7825(12) 31(5)
C(58) -6832(14) -3999(9) 6962(14) 35(5)
C(59) -7420(13) -3657(8) 6479(12) 27(5)
C(60) -7973(13) -3318(9) 6792(15) 38(6)
CA -1152(16) 1844(12) 10414(14) 120(20)
SA -1793(10) 1505(9) 9643(10) 179(8)
SAA -488(9) 2084(5) 11257(11) 156(7)
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Table S8. Anisotropic displacement parameters (A” x 10%) for 3-CS,.

Uy, Un, Us; Uns U U
(1) 18(1) 19(1) 21(1) 2(1) 2(1) o(1)
r2)  19(1) 17(1) 17(1) 2(1) 3(1) o(1)
r(3)  24(1) 19(1) 17(1) 2(1) 3(1) -4(1)
4 22(1) 18(1) 23(1) 0(1) 6(1) -1(1)
P1)  2503) 18(2) 29(3) 0(2) 3(2) -4(2)
PQ)  24(3) 17(2) 23(2) 3(2) 5(2) 0(2)
C(1A)  21(10) 10(9) 39(12)  -5(8) 3(9) 9(8)
O(1A)  42(10)  42(10)  43(10)  -9(8) 1(8) 6(8)
C(1B) 8(9) 19(10) 39(12) 7(9) 9(8) -1(7)
O(1B)  39(9) 48(10) 35(9) 5(7) 15(8) 18(7)
CRA)  17(7) 19(7) 19(7) -3(6) -1(6) 9(6)
0QA)  75(13)  53(11)  28(9) 12(8) 3(9) 15(10)
C(3A)  46(14)  26(11)  44(14) 0(10) 19(12)  -15(10)
OBA)  78(14)  72(13)  49(11)  -19(10)  42(11)  -12(11)
C(3B)  41(13)  30(11) 16(10) 3(9) 9(9) -12(10)
O(3B)  41(9) 31(8) 29(8) 0(7) 1(7) 5(7)
C(4A)  29(12)  22(10) 35(12) 2(9) 21(10) 0(8)
O@4A)  42(11)  54(11)  55(11)  -13(9) 22(9) -8(8)
C@B)  53(15)  25(11) 34(13)  -11(10) 14(11)  -11(10)
0(4B)  109(17) 55(12) 38(10)  -22(10)  25(11)  -29(11)
C(101)  14(10)  33(11)  22(10) -3(9) -9(8) 6(8)
C(102)  33(13) 54(15) 30(12)  -14(11) 3(10)  -9(11)
C(103)  50(16)  66(18) 34(13)  -28(13) 14(12)  -16(13)
C(104)  26(12)  90(20) 15(10) 3(12)  -1009) 17(13)
C(105)  49(16) 50(16) 36(13) 412)  -1(12)  27(13)
C(106) 45(14)  37(13)  27(12)  -14(10) 0(10)  -3(11)
C(201)  21(10) 13(9) 37(11) 3(9) 5(9) 6(8)
C(202)  43(15) 54(16)  40(14)  -17(12) (1) -8(12)
C(203) 31(13)  49(15) 61(17)  -15(13) 13(12) 11(11)
C(204) 50(16)  39(14) 36(13)  -21(11) o(11)  -10(12)
C(205) 56(16)  40(14)  40(14) 0(11) 15(12)  -11(12)
C(206)  33(12) 17(10)  46(13) -3(9) 13(10)  -5(9)
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C(301)  30(11) 16(10)  24(10) 0(8) 2(9) -13(8)
C(302) 25(11)  27(11) 35(12) 16(10)  -13(9) 3(9)
C(303) 36(13)  44(14)  24(11) -2(10) 3(10)  -15(11)
C(304) 51(15)  39(13) 34(12)  -10(11)  21(11)  -25(11)
C(305)  15(9) 18(9) 37(12) 10(9) 2(8) 8(7)
C(306)  15(9) 18(9) 21(10) 0(8) 0(7) -10(7)
C@401) 27(11)  34(12)  22(10) -4(9) 2(9) -13(9)
C(402)  40(14) 16(10) 58(15) 6(10)  20(12)  -6(9)
C(403) 30(12)  41(13)  21(10) -9(10) 0(9) -11(10)
C(404)  34(13)  34(13) 52(15) 12(11) 12(11) 1(10)
C(405) 34(12)  32(12) 35(12) -6(10) 15(10) -9(9)
C(406)  17(9) 25(10) 159)  -10(8) 0(7) -5(8)
c(l)  20(4) 20(4) 21(4) o(1) 6(2) o(1)
C(2) 14(7) 12(7) 22(7) -7(6) -1(6) -6(6)
CQ3) 7(8) 16(9) 18(9) 10(7) 2(7) -4(7)
c@) 2711 10(9) 17(9) 5(7) 3(8) -4(7)
c(5) 15(9) 22(10) 19(9) -7(8) 1(7) -12(7)
c6)  20(10) 19(9) 8(8) 9(7) 0(7) 6(7)
c(7)  28(11) 18(9) 12(9) -4(7) 2(8) -4(8)
C@®)  24(11)  30(11) 15(9) 5(8) -5(8) -8(8)
C(9) 9(7) 24(7) 20(7) 2(6) -5(6) 1(6)
C(10)  11(7) 15(7) 23(7) 11(6) 2(6) 7(6)
c(11)  26(11) 19(10)  28(10) -6(8) 12(9) 2(8)
Cc(12)  24(11)  30(11)  22(10) -4(9) 13(8) -7(8)
C(13)  26(10)  20(9) 20(9) 2(8) 15(8) 3(8)
C(14)  28(11)  28(11)  22(10) 109) 7(9) -10(9)
Cc(15)  26(11)  36(12) 14(9) 16(9) -4(8) 1(9)
C(16)  23(10)  22(10) 14(9) 9(8) 1(8) 3(8)
C(17)  24(8) 18(7) 27(8) 12(6) 7(6) 6(6)
c(18)  15(10) 12(9) 46(13) 3(9) 5(9) 4(7)
C(19)  24(7) 12(7) 12(7) -2(6) 6(6) 5(6)
C(20)  46(13)  20(10) 30(11)  -10(9) 21(10) 5(9)
c@l)  33(11) 14(9) 14(9) -4(7) -3(8) -15(8)
C(22)  28(11)  32(11)  21(10) 6(9) 7(8) 2(9)
C(23) 3208 35(8) 20(7) 12(7) 10(6) -6(7)
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C(24)  43(13)  24(11)  21(10) 6(9) 109) 13(9)
Cc@5  31(8) 24(8) 28(8) 12(7) 2(7) 3(7)
C(26)  28(11) 13(10)  49(14) 10(9) 3100  -3(8)
Cc@7) 2711 16(10) 37(12) 3(9) 4(9) 3(8)
Cc@28)  20(7) 20(7) 33(8) 1(6) 6(6) 9(6)
C(29)  26(11)  22(10)  41(12) -39) 12(9) 6(9)
C(30)  24(11)  37(12)  27(11)  -16(9) 20(9) -10(9)
C(31)  34(8) 28(8) 17(7) -8(7) -1(6) 2(7)
C(32)  28(8) 23(8) 16(7) -8(6) -3(6) -5(6)
C(33)  27(11)  27(11) 13(9) 0(8) -6(8) 3(8)
C(34)  20(8) 24(8) 30(8) -5(7) -3(6) -7(6)
c35 2007 12(7) 34(8) 6(6) -1(6) 0(6)
c@6)  19(7) 22(8) 33(8) 1(7) 1(6) 8(6)
C(37)  14(10)  26(11) 51(14)  -11(10) 10(9) 1(8)
C(38)  44(13)  24(11)  27(11)  -12(9) 15(10)  -13(9)
C(39)  44(13)  33(12) 30(11) 3(10)  20(10)  -9(10)
C(0)  30(12)  27(11) 39(12) 4(10) 17(10)  -3(9)
C@d1)  34(13) 53(15)  24(11) -2(10) 10(9) -19(11)
C(d2)  34(8) 27(8) 22(8) 12(7) 6(7) 2(7)
C@3)  42(13)  26(11) 30(12)  22(10)  -11(10) -5(10)
C@4)  32(12) 17(10)  45(13) 7(9) 010)  -7(9)
Cc@s)  25(11) 19(10)  44(13) 0(9) 4(9) 11(8)
C@6)  28(11) 13(9) 29(11) 0(8) -5(9) -4(8)
C@7)  41(14)  21(11) 50(14) -7(10) 12(11)  -4(10)
C@A8)  34(12) 17(10)  26(11)  -18(8) -4(9) -8(8)
C@9)  55(16)  25(12) 36(13)  -16(10)  -5(11) -14(11)
C(50)  19(11)  22(10) 39(12) 19)  -109) -4(8)
C(51)  10(10)  26(11) 55(14) 8(10)  -7(9) 2(8)
c52) 709 32(11) 39(12) 1(10)  -9(8) 0(8)
C(53)  23(11)  40(13)  47(14) 3(11) 17(10) 1(9)
C(54)  15(10)  34(12) 62(15) -4(11) 17(10)  -12(9)
C(55)  40(14)  31(13) 63(17)  -18(12) 11(12)  -18(11)
C(56)  25(12)  29(11) 56(15) 6(11) 17(11)  -16(9)
C(57)  49(14) 18(10)  26(11) 3(8) 9(10)  -16(9)
C(58)  31(12)  24(11)  43(13)  -13(10) 0(10)  -13(9)
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C(59)  25(11) 26(11) 22(10) -8(8) -7(8) -8(8)

C(60)  10(10) 41(13) 56(15)  -11(11) -2(10) -18(9)
CA 100(30) 80(30)  240(60)  100(30)  150(40) 60(20)
SA 100(11)  250(20)  194(18) 63(16) 56(11) 11(12)

SAA 128(12) 78(8) 31020)  -40(11)  134(14)  -10(7)

The anisotropic displacement factor exponent takes the form : -2 7* [ h” a** Uy,
+...+2hka*b* Up ]
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Table S9. Interatomic Distances (A) and Esd’s for 3-CS,.

Ir(1)-C(1A) 1.851(18) C(4A)-O(4A) 1.12(2)
Ir(1)-C(1B) 2.00(2) C(4B)-O(4B) 1.103)
Ir(1)-C(406) 2.074(18) C(101)-C(106) 1.36(3)
1r(1)-C(2) 2.259(16) C(101)-C(102) 1.40(3)
Ir(1)-C(1) 2.296(18) C(102)-C(103) 1.39(3)
Ir(1)-Ir(2) 2.7586(11) C(103)-C(104) 1.36(4)
Ir(1)-Ir(3) 2.8453(11) C(104)-C(105) 1.38(4)
Ir(2)-C(2A) 1.911(18) C(105)-C(106) 1.38(3)
Ir(2)-C(1B) 2.135(18) C(201)-C(206) 1.36(3)
Ir(2)-C(3) 2.164(16) C(201)-C(202) 1.42(3)
Ir(2)-C(4) 2.252(18) C(202)-C(203) 1.41(3)
Ir(2)-P(2) 2.269(5) C(203)-C(204) 1.36(3)
Ir(2)-Ir(4) 2.7893(11) C(204)-C(205) 1.34(3)
Ir(2)-1r(3) 2.8876(12) C(205)-C(206) 1.40(3)
Ir(3)-C(3A) 1.85(2) C(301)-C(306) 1.36(3)
Ir(3)-C(3B) 1.86(2) C(301)-C(302) 1.40(3)
Ir(3)-C(6) 2.176(18) C(302)-C(303) 1.34(3)
Ir(3)-C(5) 2.201(17) C(303)-C(304) 1.38(3)
Ir(3)-Ir(4) 2.7568(11) C(304)-C(305) 1.37(3)
Ir(4)-C(4B) 1.92(2) C(305)-C(306) 1.40(3)
Ir(4)-C(4A) 1.94(2) C(401)-C(402) 1.35(3)
Ir(4)-P(2) 2.272(5) C(401)-C(406) 1.44(3)
Ir(4)-P(1) 2.320(5) C(402)-C(403) 1.37(3)
P(1)-C(201) 1.80(2) C(403)-C(404) 1.373)
P(1)-C(101) 1.838(18) C(404)-C(405) 1.413)
P(1)-C(301) 1.85(2) C(405)-C(406) 1.393)
P(2)-C(401) 1.80(2) C(1)-C(2) 1.43(3)
P(2)-C(306) 1.830(18) C(1)-C(9) 1.47(3)
C(1A)-O(1A) 1.10(2) C(1)-C(6) 1.47(2)
C(1B)-O(1B) 1.14(2) C(2)-C(12) 1.44(3)
C(2A)-0(2A) 1.10(2) C(2)-C(3) 1.51(2)
C(3A)-0O(3A) 1.16(3) C(3)-C(4) 1.45(3)
C(3B)-0(3B) 1.17(2) C(3)-C(14) 1.49(3)
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C(4)-C(17) 1.47(3) C(25)-C(43) 1.48(3)
C(4)-C(5) 1.48(2) C(25)-C(26) 1.35(3)
C(5)-C(19) 1.44(2) C(26)-C(27) 1.45(3)
C(5)-C(6) 1.48(2) C(27)-C(45) 1.43(3)
C(6)-C(7) 1.48(2) C(27)-C(28) 1.44(3)
C(7)-C(21) 1.38(3) C(28)-C(29) 1.36(3)
C(7)-C(8) 1.45(3) C(29)-C(30) 1.45(3)
C(8)-C(24) 1.35(3) C(29)-C(47) 1.46(3)
C(8)-C(9) 1.45(3) C(30)-C(31) 1.44(3)
C(9)-C(10) 1.41(3) C(31)-C(32) 1.40(3)
C(10)-C(26) 1.44(3) C(31)-C(48) 1.46(3)
C(10)-C(11) 1.44(3) C(32)-C(33) 1.45(3)
C(11)-C(12) 1.40(3) C(33)-C(50) 1.413)
C(11)-C(28) 1.43(3) C(33)-C(34) 1.44(3)
C(12)-C(13) 1.46(3) C(34)-C(35) 1.393)
C(13)-C(30) 1.42(3) C(35)-C(52) 1.46(3)
C(13)-C(14) 1.43(3) C(35)-C(36) 1.473)
C(14)-C(15) 1.40(3) C(36)-C(37) 1.44(3)
C(15)-C(16) 1.413) C(37)-C(38) 1.40(3)
C(15)-C(32) 1.45(3) C(37)-C(53) 1.473)
C(16)-C(17) 1.39(3) C(38)-C(39) 1.45(3)
C(16)-C(34) 1.42(3) C(39)-C(40) 1.353)
C(17)-C(18) 1.43(3) C(40)-C(54) 1.46(3)
C(18)-C(36) 1.39(3) C(40)-C(41) 1.473)
C(18)-C(19) 1.42(3) C(41)-C(42) 1.40(3)
C(19)-C(20) 1.35(3) C(41)-C(56) 1.413)
C(20)-C(38) 1.43(3) C(42)-C(43) 1.46(3)
C(20)-C(21) 1.50(3) C(43)-C(44) 1.40(3)
C(21)-C(22) 1.43(3) C(44)-C(45) 1.45(3)
C(22)-C(23) 1.40(3) C(44)-C(57) 1.46(3)
C(22)-C(39) 1.45(3) C(45)-C(46) 1.38(3)
C(23)-C(42) 1.45(3) C(46)-C(47) 1.38(3)
C(23)-C(24) 1.46(3) C(46)-C(58) 1.45(3)
C(24)-C(25) 1.45(3) C(47)-C(48) 1.46(3)

S23




C(48)-C(49) 1.38(3) C(55)-C(60) 1.38(3)
C(49)-C(50) 1.44(3) C(55)-C(56) 1.49(3)
C(49)-C(59) 1.43(3) C(56)-C(57) 1.393)
C(50)-C(51) 1.45(3) C(57)-C(58) 1.48(3)
C(51)-C(52) 1.40(3) C(58)-C(59) 1.353)
C(51)-C(60) 1.48(3) C(59)-C(60) 1.44(3)
C(52)-C(53) 1.40(3) CA-SAA 1.654(16)
C(53)-C(54) 1.40(3) CA-SA 1.657(16)
C(54)-C(55) 1.43(3)
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Table S10. Interatomic Angle (deg) and Esd’s for 3-CS,.

C(1A)-Ir(1)-C(1B) 104.9(8) C(3)-Ir(2)-Ir(1) 75.3(4)
C(1A)-Ir(1)-C(406) 93.0(8) C(4)-Ir(2)-Ir(1) 93.5(4)
C(1B)-Ir(1)-C(406) 84.8(7) P(2)-Ir(2)-Ir(1) 86.92(13)
C(1A)-Ir(1)-C(2) 95.7(7) C(2A)-Ir(2)-Ir(4) 101.2(5)
C(1B)-Ir(1)-C(2) 79.3(7) C(1B)-Ir(2)-Ir(4) 135.9(5)
C(406)-Ir(1)-C(2) 163.4(7) C(3)-Ir(2)-Ir(4) 134.1(5)
C(1A)-Ir(1)-C(1) 92.6(8) C(4)-Ir(2)-Ir(4) 96.4(5)
C(1B)-Ir(1)-C(1) 115.2(7) P(2)-Ir(2)-Ir(4) 52.16(13)
C(406)-Ir(1)-C(1) 157.0(7) Ir(1)-Ir(2)-1r(4) 109.15(3)
C(2)-Ir(1)-C(1) 36.6(6) C(2A)-Ir(2)-Ir(3) 153.6(5)
C(1A)-Ir(1)-Ir(2) 153.3(6) C(1B)-Ir(2)-Ir(3) 105.8(5)
C(1B)-Ir(1)-Ir(2) 50.3(5) C(3)-Ir(2)-Ir(3) 90.6(5)
C(406)-Ir(1)-Ir(2) 94.1(5) C(4)-Ir(2)-1r(3) 70.4(5)
C(2)-Ir(1)-Ir(2) 72.0(5) P(2)-Ir(2)-Ir(3) 80.52(13)
C(1)-Ir(1)-Ir(2) 90.9(5) Ir(1)-Ir(2)-Ir(3) 60.47(3)
C(1A)-Ir(1)-Ir(3) 143.5(7) Ir(4)-Ir(2)-Ir(3) 58.07(3)
C(1B)-Ir(1)-Ir(3) 111.5(5) C(3A)-Ir(3)-C(3B) 91.1(10)
C(406)-Ir(1)-Ir(3) 91.3(5) C(3A)-Ir(3)-C(6) 92.9(8)
C(2)-Ir(1)-Ir(3) 90.1(5) C(3B)-Ir(3)-C(6) 128.6(8)
C(1)-Ir(1)-Ir(3) 71.3(5) C(3A)-Ir(3)-C(5) 90.4(8)
1r(2)-Ir(1)-1r(3) 62.01(3) C(3B)-Ir(3)-C(5) 168.2(8)
C(2A)-Ir(2)-C(1B) 100.6(8) C(6)-Ir(3)-C(5) 39.6(7)
C(2A)-Ir(2)-C(3) 94.9(7) C(3A)-Ir(3)-Ir(4) 99.1(7)
C(1B)-Ir(2)-C(3) 81.0(7) C(3B)-Ir(3)-Ir(4) 92.3(6)
C(2A)-Ir(2)-C(4) 98.5(7) C(6)-Ir(3)-Ir(4) 137.2(4)
C(1B)-Ir(2)-C(4) 117.5(7) C(5)-Ir(3)-Ir(4) 99.0(5)
C(3)-Ir(2)-C(4) 38.4(6) C(A)-Ir(3)-Ir(1) 152.2(7)
C(2A)-Ir(2)-P(2) 100.0(6) C(3B)-Ir(3)-Ir(1) 80.5(7)
C(1B)-Ir(2)-P(2) 86.6(5) C(6)-Ir(3)-Ir(1) 72.8(5)
C(3)-Ir(2)-P(2) 162.2(4) C(5)-Ir(3)-Ir(1) 92.9(5)
C(4)-Ir(2)-P(2) 146.1(5) Ir(4)-Ir(3)-Ir(1) 107.60(3)
C(2A)-Ir(2)-Ir(1) 145.8(5) C(3A)-Ir(3)-Ir(2) 148.5(8)
C(1B)-Ir(2)-Ir(1) 46.0(5) C(3B)-Ir(3)-Ir(2) 110.9(6)
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C(6)-Ir(3)-Ir(2) 90.6(4) 0(2A)-C(2A)-Ir(2) 179(2)
C(5)-Ir(3)-Ir(2) 72.8(5) 0(3A)-C(3A)-Ir(3) 175(2)
Ir(4)-Ir(3)-Ir(2) 59.18(3) O(3B)-C(3B)-Ir(3) 169.5(19)
1r(1)-Ir(3)-Ir(2) 57.52(3) O(4A)-C(4A)-Tr(4) 177.0(18)
C(4B)-Ir(4)-C(4A) 100.0(9) O(4B)-C(4B)-Ir(4) 1772)
C(4B)-Ir(4)-P(2) 107.1(7) C(106)-C(101)-C(102) 120.3(19)
C(4A)-Ir(4)-P(2) 151.7(6) C(106)-C(101)-P(1) 121.4(16)
C(4B)-Ir(4)-P(1) 95.1(7) C(102)-C(101)-P(1) 118.3(16)
C(4A)-Ir(4)-P(1) 101.4(6) C(103)-C(102)-C(101) 118(2)
P(2)-Ir(4)-P(1) 84.32(18) C(104)-C(103)-C(102) 121(2)
C(4B)-Ir(4)-Ir(3) 94.9(7) C(103)-C(104)-C(105) 120(2)
C(4A)-Ir(4)-Ir(3) 86.4(6) C(104)-C(105)-C(106) 119(2)
P(2)-Ir(4)-Ir(3) 83.43(12) C(101)-C(106)-C(105) 121(2)
P(1)-Ir(4)-Ir(3) 166.04(14) C(206)-C(201)-C(202) 119.8(19)
C(4B)-Ir(4)-Ir(2) 148.8(7) C(206)-C(201)-P(1) 122.1(15)
C(4A)-Ir(4)-Ir(2) 99.9(6) C(202)-C(201)-P(1) 117.9(16)
P(2)-Ir(4)-Ir(2) 52.07(13) C(203)-C(202)-C(201) 117(2)
P(1)-Ir(4)-Ir(2) 104.18(13) C(204)-C(203)-C(202) 122(2)
Ir(3)-Ir(4)-1r(2) 62.75(3) C(205)-C(204)-C(203) 121(2)
C(201)-P(1)-C(101) 104.2(9) C(204)-C(205)-C(206) 120(2)
C(201)-P(1)-C(301) 105.5(9) C(201)-C(206)-C(205) 121(2)
C(101)-P(1)-C(301) 106.1(9) C(306)-C(301)-C(302) 120(2)
C(201)-P(1)-Ir(4) 113.0(7) C(306)-C(301)-P(1) 117.8(15)
C(101)-P(1)-Ir(4) 118.5(7) C(302)-C(301)-P(1) 122.6(16)
C(301)-P(1)-Ir(4) 108.7(6) C(303)-C(302)-C(301) 120(2)
C(401)-P(2)-C(306) 107.4(9) C(302)-C(303)-C(304) 121(2)
C(401)-P(2)-Ir(2) 114.6(7) C(305)-C(304)-C(303) 121(2)
C(306)-P(2)-Ir(2) 114.1(6) C(304)-C(305)-C(306) 118.0(18)
C(401)-P(2)-Ir(4) 131.1(7) C(301)-C(306)-C(305) 120.9(17)
C(306)-P(2)-Ir(4) 110.7(6) C(301)-C(306)-P(2) 118.0(14)
Ir(2)-P(2)-Ir(4) 75.78(16) C(305)-C(306)-P(2) 120.5(14)
O(1A)-C(1A)-Ir(1) 179(2) C(402)-C(401)-C(406) 122(2)
O(1B)-C(1B)-Ir(1) 139.4(15) C(402)-C(401)-P(2) 117.9(17)
O(1B)-C(1B)-Ir(2) 136.9(16) C(406)-C(401)-P(2) 119.6(14)
Ir(1)-C(1B)-Ir(2) 83.7(7) C(401)-C(402)-C(403) 121(2)
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C(402)-C(403)-C(404) 120(2) C(6)-C(5)-Ir(3) 69.3(10)
C(403)-C(404)-C(405) 120(2) C(1)-C(6)-C(7) 104.6(15)
C(406)-C(405)-C(404) 122(2) C(1)-C(6)-C(5) 120.3(15)
C(405)-C(406)-C(401) 114.6(17) C(7)-C(6)-C(5) 117.6(15)
C(405)-C(406)-Ir(1) 122.1(15) C(1)-C(6)-Ir(3) 110.9(12)
C(401)-C(406)-Ir(1) 123.3(13) C(7)-C(6)-Ir(3) 130.8(12)
C(2)-C(1)-C(9) 118.3(16) C(5)-C(6)-Ir(3) 71.1(9)
C(2)-C(1)-C(6) 121.1(16) C(21)-C(7)-C(8) 117.5(17)
C(9)-C(1)-C(6) 110.2(15) C(21)-C(7)-C(6) 120.6(17)
C(2)-C(1)-Ir(1) 70.3(10) C(8)-C(7)-C(6) 110.0(16)
C(9)-C(1)-Ir(1) 127.2(13) C(24)-C(8)-C(9) 122.6(19)
C(6)-C(1)-Ir(1) 105.0(12) C(24)-C(8)-C(7) 122.7(19)
C(1)-C(2)-C(12) 119.0(16) C(9)-C(8)-C(7) 108.0(16)
C(1)-C(2)-C(3) 119.4(16) C(10)-C(9)-C(8) 117.9(16)
C(12)-C(2)-C(3) 107.8(15) C(10)-C(9)-C(1) 120.2(16)
C(1)-C(2)-Ir(1) 73.1(10) C(8)-C(9)-C(1) 107.0(16)
C(12)-C(2)-Ir(1) 128.7(13) C(9)-C(10)-C(26) 118.7(17)
C(3)-C(2)-Ir(1) 105.8(11) C(9)-C(10)-C(11) 121.8(15)
C(4)-C(3)-C(14) 119.5(15) C(26)-C(10)-C(11) 110.1(17)
C(4)-C(3)-C(2) 119.7(15) C(12)-C(11)-C(28) 122.4(18)
C(14)-C(3)-C(2) 105.7(15) C(12)-C(11)-C(10) 117.6(16)
C(4)-C(3)-Ir(2) 74.1(10) C(28)-C(11)-C(10) 107.2(16)
C(14)-C(3)-Ir(2) 129.2(12) C(11)-C(12)-C(2) 123.0(17)
C(2)-C(3)-Ir(2) 106.9(11) C(11)-C(12)-C(13) 117.5(17)
C(3)-C(4)-C(17) 116.3(15) C(2)-C(12)-C(13) 108.6(17)
C(3)-C(4)-C(5) 120.7(15) C(30)-C(13)-C(14) 120.6(17)
C(17)-C(4)-C(5) 107.7(16) C(30)-C(13)-C(12) 120.5(17)
C(3)-C(4)-Ir(2) 67.5(10) C(14)-C(13)-C(12) 109.1(16)
C(17)-C(4)-Ir(2) 132.2(12) C(15)-C(14)-C(13) 120.9(18)
C(5)-C(4)-Ir(2) 108.8(11) C(15)-C(14)-C(3) 119.3(18)
C(19)-C(5)-C(4) 106.6(15) C(13)-C(14)-C(3) 108.8(16)
C(19)-C(5)-C(6) 118.3(16) C(14)-C(15)-C(16) 121.7(18)
C(4)-C(5)-C(6) 118.5(16) C(14)-C(15)-C(32) 118.3(18)
C(19)-C(5)-1r(3) 133.1(13) C(16)-C(15)-C(32) 107.9(17)
C(4)-C(5)-Ir(3) 108.0(11) C(17)-C(16)-C(15) 119.7(17)
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C(17)-C(16)-C(34) 119.1(17) C(29)-C(28)-C(11) 119.4(18)
C(15)-C(16)-C(34) 109.2(17) C(29)-C(28)-C(27) 121.6(19)
C(16)-C(17)-C(18) 121.6(18) C(11)-C(28)-C(27) 107.6(17)
C(16)-C(17)-C(4) 123.1(17) C(28)-C(29)-C(30) 121.8(19)
C(18)-C(17)-C(4) 106.2(16) C(28)-C(29)-C(47) 119(2)

C(36)-C(18)-C(19) 120.4(19) C(30)-C(29)-C(47) 107.8(18)
C(36)-C(18)-C(17) 119.8(19) C(13)-C(30)-C(31) 118.5(18)
C(19)-C(18)-C(17) 110.4(16) C(13)-C(30)-C(29) 118.4(18)
C(20)-C(19)-C(18) 120.4(18) C(31)-C(30)-C(29) 109.1(17)
C(20)-C(19)-C(5) 123.6(17) C(32)-C(31)-C(30) 120.3(17)
C(18)-C(19)-C(5) 108.8(16) C(32)-C(31)-C(48) 120.4(19)
C(19)-C(20)-C(38) 121(2) C(30)-C(31)-C(48) 107.3(17)
C(19)-C(20)-C(21) 118.2(18) C(31)-C(32)-C(33) 119.8(18)
C(38)-C(20)-C(21) 107.0(17) C(31)-C(32)-C(15) 121.2(18)
C(7)-C(21)-C(22) 121.4(18) C(33)-C(32)-C(15) 107.2(17)
C(7)-C(21)-C(20) 120.9(17) C(50)-C(33)-C(34) 121.4(19)
C(22)-C(21)-C(20) 107.2(17) C(50)-C(33)-C(32) 118.9(17)
C(23)-C(22)-C(21) 120.2(18) C(34)-C(33)-C(32) 107.3(16)
C(23)-C(22)-C(39) 120.0(19) C(35)-C(34)-C(16) 120.7(18)
C(21)-C(22)-C(39) 109.0(17) C(35)-C(34)-C(33) 118.1(18)
C(22)-C(23)-C(42) 119.3(18) C(16)-C(34)-C(33) 108.3(18)
C(22)-C(23)-C(24) 118.7(17) C(34)-C(35)-C(52) 122.8(18)
C(42)-C(23)-C(24) 108.1(18) C(34)-C(35)-C(36) 120.2(17)
C(8)-C(24)-C(25) 117.8(19) C(52)-C(35)-C(36) 106.2(17)
C(8)-C(24)-C(23) 119.2(18) C(18)-C(36)-C(37) 119.7(18)
C(25)-C(24)-C(23) 108.9(19) C(18)-C(36)-C(35) 118.3(18)
C(26)-C(25)-C(24) 121.2(19) C(37)-C(36)-C(35) 107.9(17)
C(26)-C(25)-C(43) 121(2) C(38)-C(37)-C(36) 118.9(18)
C(24)-C(25)-C(43) 106.8(19) C(38)-C(37)-C(53) 122(2)

C(25)-C(26)-C(10) 121.1(19) C(36)-C(37)-C(53) 108.2(19)
C(25)-C(26)-C(27) 119.7(19) C(37)-C(38)-C(20) 119.9(19)
C(10)-C(26)-C(27) 105.6(18) C(37)-C(38)-C(39) 118.0(18)
C(45)-C(27)-C(28) 117.0(19) C(20)-C(38)-C(39) 108.8(19)
C(45)-C(27)-C(26) 122.5(19) C(40)-C(39)-C(22) 120(2)

C(28)-C(27)-C(26) 109.5(17) C(40)-C(39)-C(38) 120(2)
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C(22)-C(39)-C(38) 108.0(18) C(49)-C(50)-C(51) 109.0(19)
C(39)-C(40)-C(54) 123(2) C(52)-C(51)-C(50) 121.3(18)
C(39)-C(40)-C(41) 122(2) C(52)-C(51)-C(60) 121(2)
C(54)-C(40)-C(41) 105.2(18) C(50)-C(51)-C(60) 105.7(18)
C(42)-C(41)-C(56) 119(2) C(51)-C(52)-C(53) 119(2)
C(42)-C(41)-C(40) 117.7(19) C(51)-C(52)-C(35) 117.3(19)
C(56)-C(41)-C(40) 110(2) C(53)-C(52)-C(35) 109.9(18)
C(41)-C(42)-C(23) 121(2) C(54)-C(53)-C(52) 122(2)
C(41)-C(42)-C(43) 119.9(19) C(54)-C(53)-C(37) 119(2)
C(23)-C(42)-C(43) 108.0(18) C(52)-C(53)-C(37) 107.8(19)
C(44)-C(43)-C(42) 120.8(19) C(53)-C(54)-C(55) 117(2)
C(44)-C(43)-C(25) 117(2) C(53)-C(54)-C(40) 118.5(19)
C(42)-C(43)-C(25) 108.1(18) C(55)-C(54)-C(40) 110(2)
C(43)-C(44)-C(45) 123(2) C(60)-C(55)-C(54) 124(2)
C(43)-C(44)-C(57) 117(2) C(60)-C(55)-C(56) 119(2)
C(45)-C(44)-C(57) 107.2(19) C(54)-C(55)-C(56) 107(2)
C(46)-C(45)-C(27) 122(2) C(57)-C(56)-C(41) 121(2)
C(46)-C(45)-C(44) 109.0(18) C(57)-C(56)-C(55) 119(2)
C(27)-C(45)-C(44) 115.5(19) C(41)-C(56)-C(55) 108(2)
C(45)-C(46)-C(47) 119(2) C(56)-C(57)-C(44) 121(2)
C(45)-C(46)-C(58) 111(2) C(56)-C(57)-C(58) 121(2)
C(47)-C(46)-C(58) 118.0(19) C(44)-C(57)-C(58) 107.5(19)
C(46)-C(47)-C(29) 121(2) C(59)-C(58)-C(46) 123(2)
C(46)-C(47)-C(48) 120(2) C(59)-C(58)-C(57) 119(2)
C(29)-C(47)-C(48) 107.4(18) C(46)-C(58)-C(57) 105.5(18)
C(49)-C(48)-C(31) 119.9(19) C(58)-C(59)-C(49) 119(2)
C(49)-C(48)-C(47) 120(2) C(58)-C(59)-C(60) 121(2)
C(31)-C(48)-C(47) 108.3(18) C(49)-C(59)-C(60) 107.9(19)
C(48)-C(49)-C(59) 120(2) C(55)-C(60)-C(59) 122(2)
C(48)-C(49)-C(50) 120(2) C(55)-C(60)-C(51) 116(2)
C(59)-C(49)-C(50) 109(2) C(59)-C(60)-C(51) 109(2)
C(33)-C(50)-C(49) 121(2) SAA-CA-SA 171(2)
C(33)-C(50)-C(51) 118.9(19)
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