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Table S1. Crystallographic Data for (MesNO),Ba,;Cuy(Ot-Bu)g

Formula C3sHooBa,CusN,01
Formula Wt., g/mol 3172.94
Space Group P2,/c
a, A . 25.1423) A
b, A 18.043(2) A
c, A 35.522(4) A
B, deg 108.43(1)
v, A 15287.81
Z 4
T, °C -172°C
Radiation, A® 71069
Peate, g/em’ 1.379
i, cm™! 21.5
Number of Unique Intensities 16757
Number with F > 0.0 14845
Number with F > 3 o(F) 11088
R for Averaging of 4027 unique

intensities more than once: .099
For 2742 having I>2.336(1): .079
R°(R.), % .0822 (.0801)
Goodness of Fit for the Last Cycle 1.95
Maximum A/c for Last Cycle .07

* Graphite monochromator. ® R = 100 % ||Fo-[F. [|/5JFo| ¢ Ry, = 100 [Z:w( [Fo| - [Fe D/w]F1*

where w = 1/6%(|F.|)
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Table S2. Fractional Coordinates and Isotropic Thermal Parameters®

10% x 10*y 10* z 10 Biso
Ba(l)A 9653.8(4) 7487.9(4) 3740.4(3) 23
Ba(2)A 11810.7(4) 8251.5(5) 4064.2(3) 30
Cu(3)a 10901 (1) 6735(1) 3580 (1) 35
Cu(4)n 10954 (1) 7270(1) 4549 (1) 31
Cu(5)Aa 10563 (1) 9034 (1) 4201 (1) 32
Cu(6)A 10509(1) 8518 (1) 3281 (1) 31
o(7Aa 8638 (4) 7151 (5) 3619 (3) 36
N(8)A 8077 (5) 6978 (7) 3516 (4) 30
C(9)A 7769(6) 7663 (8) 3551 (6) 38
C(10)A 7965 (8) 6425 (10) 3798 (7) 56
c(ll)a 7885 (8) 6737 (9) 3112 (6) 48
0o(1l2)Aa 12846 (5) 8501 (8) 4211 (5) 63
N(13)A 13423 (6) 8671 (12) 4292 (6) 74
(14) 13525(10) 8844 (33) 3943(13) 212

(15) 13528(21) 9545 (24) 4461 (14) 66(11)

{(15) " 13638(18) 8938 (21) 4714 (12) 54 (9)
C(le) 13718(12) 8011 (21) 4426 (17) 193
(17)A 9862 (4) 8690 (5) 4162 (3) 31
Cc(1l8) 9598 (6) 8963 (8) 4436 (6) 38
Cc(19)A 9984 (9) 8933 (12) 4847 (6) 56
C(20)A 8409 (9) 9767 (11) 4320 (8) 72
C(21) 9098 (7) 8482 (12) 4393 (7) 58
0(22)A 9750 (4) 8413 (5) 3207 (3) 32
C(23)A 9375(6) 8968 (9) 2991 (5) 37
C(24)A 9626 (7) 9743 (9) 3106 (7) 55
c(25)Aa 8833 (6) 8868 (9) 3085 (6) 40
C(26)A 9311 (8) 8846 (11) 2546 (6) 55
0(27)A 10141 (4) 6577 (5) 3379(3) 35
c(28)Aa 9931 (7) 6182 (8) 3030(5) 38
c(29)A 10107 (11) 6484 (13) 2705 (6) 71
Cc(30)A 9282 (10) 6227 (12) 2923 (7) 72
C(31)A 10070 (11) 5363(12) 3091 (8) 94
0(32)Aa 10263 (4) 6832 (5) 4393 (3) 31
C(33)A 10171 (7) 6146 (9) 4553 (6) 44
C(34)A 9578 (10) 5964 (14) 4382 (12) 142
C(35)A 10503 (18) 5548 (14) 4432 (13) 145
C(36)A 10312(19) 6181 (18) 4976 (7) 153
o(37)A 11642 (4) 6907 (5) 3790 (4) 39
C(38)A 12036 (7) 6323 (8) 3899 (7) 52
c(39)a 12596 (10) 6616(12) 4057 (17) 187
C(40)A 11911 (15) 5816(14) 4185(12) 134
c(41)Aa 11974 (19) 5816(20) 3540 (11) 155
o(42)Aa 11652 (4) 7702 (5) 4697 (3) 36
c(43)a 11902 (7) 7894 (8) 5095 (5) 39
C(44)A 12051 (7) 7181 (9) 5350 (6) 45
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C(45)A 11545(7) 8399 (11) 5243 (6) 48
C(46)A 12462 (9) 8282 (11) 5124 (6) 58
o(47)Aa 11277 (4) 9376 (5) 4253 (3) 33
c(48)a 11378(7) 10140(9) 4242 (5) 37
c(49)A 11270 (8) 10520 (9) 4586 (7) 52

(50)A 12005 (8) 10226 (10) 4271 (7) 51
c(51)A 11015(9) 10458 (9) 3845 (6) 54
0(52)A 11257 (4) 8636 (5) 3349 (3) 34
C(53)A 11416(7) 8710 (9) 2992 (6) 36
c(54)A 11208 (8) 9429 (12) 2794 (6) 55
C(55)A 12045 (9) 8666(14) 3112 (8) 77
C(56)A 11162 (14) 8059(14) 2724 (9) 96
Ba(l)B 6744.7(4) 7846 (1) 1227.6(3) 34
Ba(2)B 4872.1(4) 7341.9(5) 1578.3(3) 33
Cu(3)B 5321 (1) 8524 (1) 895(1) 42
Cu(4)B 5581 (1) 6566 (1) 929 (1) 46
Cu(5)B 6318 (1) 6773(1) 1946 (1) 35
Cu(6)B 6012 (1) 8627 (1) 1875(1) 31
0(7)B 7710(5) 7984 (8) 1142 (4) 55
N(8)B 8243 (6) 8090 (9) 1120 (5) 47
C(9)B 8649 (11) 7953 (25) 1507 (8) 136
C(10)B 8334 (10) 7564 (10) 838 (9) 78
C(11)B 8263 (11) 8802 (13) 955(13) 117
0(12)B 3963 (5) 6984 (6) 1696 (4) 46
N(13)B 3467 (5) 6859 (7) 1770(5) 41
C(14)B 3298 (9) 7546 (14) 1894 (10) 92
C(15)B 3593 (8) 6271 (14) 2080 (7) 68
C(ie6)B 3055(7) 6583 (10) 1398 (6) 51
0(17)B 6919 (5) 6775(6) 1752 (3) 37
C(18)B 7262 (9) 6162 (10) 1774 (6) 58
C(19)B 7251 (18) 5899 (25) 1424 (7) 182
C(20)B 7123 (28) 5606 (21) 2004 (20) 288
C(21)B 7836 (27) 6424 (31) 1975 (31) 571
0(22)B 6707 (4) 8701 (5) 1803 (3) 35
C(23)B 7152 (8) 8979 (9) 2133(6) 45
C(24)B 7270(8) 8492 (11) 2476 (6) 53
C(25)B 7657 (9) 9027 (13) 1984 (7) 67
C(26)B 6994 (10) 9750 (11) 2250(7) 81
0(27)B 5984 (5) 8788 (6) 821 (4) 49
C(28)B 6068 (9) 9469 (12) 699 (8) 68
C(29)B 5999 (14) 10054 (14) 984 (11) 109
C(30)B 6639 (10) 9524 (12) 677 (7) 68
C(31)B 5652 (10) 9628 (18) 290 (8) 123
0(32)B 6111 (5) 6904 (6) 716 (3) 44
C(33)B 6024 (9) 6829 (13) 326 (6) 62
C(34)B 6456 (20) 7225(19) 203(8) 151
C(35)B 5418 (12) 7026(26) 87(8) 128
C(36)B 6076 (14) 6029(18) 203 (9) 108
0(37)B 4663 (5) 8208 (6) 964 (4) 45
C(38)B 4155(8) 8356 (11) 646 (7) 63
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7554 (19)
8009 (19)
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7768 (16)
5562 (16)
6089 (15)
6202 (17)

4523 (11)
4521 (23)
8500(14)
9246

7314 (20)
7666(18)
7436 (18)
6741 (22)
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c(4)
C(5)s5
C(6)s5
C(1l)s6
C(2)S6
C(3)s6
C(4)s6
C(5)86
C(6
C(7
C(1

6

Cc(2

)S
)S
)S
)S
)S
C 4)s7
C(5)s7
C(6)s7
C(7)87
C(8)87
C(9)s7
C(10)s87
C(11)s7

(
C(3
(
(
(
(
(
(
(
(11)

6013 (19)

5536 (15)

5308(14)

13313(15)
13458(19)
14033 (23)
14294 (18)
14244 (13)
13536 (26)
13745(17)
9959(12)

10072 (12)
10145(17)
10196 (19)
10122(2 )
)

)

)

)

)

)

6984
7595 (
8347(2
8766(2
8458 (2
7668 (1
6971 (22
8360 (
8230 (

3911 (12)
4076 (10)
4092 (9)
2964 (10)
2830
2953
3051

109(11)
85(8)
77(8)
76(8)

7(10)

131(15)

100(11)

(a) Isotropic values for those atoms refined anisotropically are calculated using the formula given

by W. C. Hamilton, Acta Cryst. 1959, 12, 609.
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Table S3. Anisotropic Thermal Parameters

Atom Ull U22 U33 Ul2 Ul3 U23
Ba(1l)A 24.8(5) 26.9(5) 36(1) -1.7(4) 8.6(5) -1.8(4)
Ba(2)A 24 (1) 40(1) 50(1) 0.9(4) 11(1) 5.5(5)
Cu(3)Aa 39(1) 39(1) 58(1) 2(1) 20(1) -9(1)
Cu(4)A 26(1) 43 (1) 44 (1) -3(1) 5(1) 4(1)
Cu(5)Aa 30(1) 35(1) 56 (1) -3(1) 14 (1) =7(1)
Cu(6)A 24(1) 46 (1) 49 (1) -1(1) 11(1) 11(1)
o(MA 27(6) 40(6) 63(8) -3(5) 2(7) -13(5)
N(8)A 15(7) 59 (8) 37(8) -5(86) 2(7) -9(7)
C(9)A 22(8) 43(9) 78 (13) 14(7) 12(10) -18(9)
c(lo)Aa 55(12) 52(11) 106(18) -4(10) 24(14) 8(11)
C(11)A 52 (12) 59(11) 62(13) ~3(10) 4(12) -19(10)
0(12)A 20(86) 115(11) 105(13) -8(7) 19(8) 17(9)
N(13)Aa 25(9) 169(20) 87(15) -11(11) 16 (11) 66(14)
C(l4)A 26(14) 567(88) 206(43) -4(28) 30(21) 251(54)
c(le)Aa 54 (19) 175(35) 432 (78) 5(21) -26(33) 135(43)
o(17)Aa 24 (6) 37(6) 59(8) -5(5) 18(6) -13(5)
C(18)A 27(9) 37(9) 75(14) 0(7) 10(11) -22(9)
c(l9)a 52(12) 121(18) 47(12) 8(12) 25(12) -33(12)
C(20)A 50(13) 58(12) 151(25) -2(10) 14 (16) -27(14)
C(2L)A 30(10) 104 (16) 106(18) -11(10) 48(12) -56(14)
o(22)A 22(6) 49 (6) 51(7) -2(5) 11 (&) T(5)
C(23)A 16(8) 63 (11) 56(12) 7(8) 2(9) 18(9)
C(24)A 35(11) 47(10) 112(18) 8(8) 0(12) 35(11)
C(25)A 21(9) 63(11) 73(14) -7(8) 21(10) 8(10)
C(26)A 53(13) 93(15) 53(13) 9(11) 0(12) 15(11)
o(27)A 26(6) 48 (6) 58(8) =7(5) 13(6) -25(6)
C(28)A 48 (11) 40(9) 53(13) -5(8) 19(11) ~-10(9)
c(29)A 103(20) 120(19) 48 (13) -22(16) 28(15) -32(13)
c(30)a 92(19) 90 (16) 85(18) -21(14) 20(17) -46(14)
c(3na 115(22) 74 (15) 132(24) 18(15) -13(20) -75(16)
0(32)A 30(s6) 43 (6) 44(7) -9(5) 12 (6) 4(5)
c(33)Aa 48(12) 49 (10) 60 (13) -16(9) 6(11) 6(9)
C(34)A 58(16) 89 (18) 326 (52) -29(14) -32(25) 127(26)
C(35)A 286(47) 64 (17) 316(51) 80(23) 256 (46) 79(23)
C(36)A 328(58) 188(32) 58(17) -205(38) 50(26) -6(18)
o(37)A 19(e) 45(6) 79 (9) 12 (5) 8(7) -9(6)
C(38)A 44(11) 28(9) 123(19) 15(8) 21(13) ~-15(11)
C(39)A 59(17) 41(14) 585(91) 27(13) 67(32) 73(28)
c(40)A 183(33) 78(18) 279(47) 98(21) 114(36) 89(25)
c(41)Aa 256 (51) 165(33) 158 (34) 133(35) 53(38) —22(27)
C(42)A 36(7) 46 (6) 47(7) -4 (5) 1(6) -1(5)
C(43)A 44 (11) 45(10) 45(11) -4(8) -7(11) 1(8)
c(44)Aa 33(10) 60(11) 74 (14) -8(9) 11(11) 10(10)
C(45)A 239 (9) 89(14) 57(13) 12(10) 5(10) -9(11)
C(46)A 58(13) 84 (14) 72(15) -28(11) 15(13) 2(12)
0(47)A 27(6) 31(6) 71(8) -13(5) 19(6) -8(5)
C(48)A 27(9) 62 (11) 54(12) 1(8) 14 (10) ~-11(9)
C(49)A 46 (11) 39(10) 105(18) -16(8) 14 (13) -16(10)
C(50)A 46(11) 60(12) 89(16) -14(9) 21(13) -5(11)
C(S51)A 74 (14) 37(10) 83(15) =7(9) 7(14) 2(10)
S7
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0(52)A 30(6) 51(7) 55(8) -1(5) 22(7) 10(6)
c(53)a 32(9) 50(10) 67(13) 2(8) 35(11) 12(9)
C(54)A 48(12) 97(16) 74 (15) 5(11) 32(13) 22(12)
C(55)A 51(13) 135(21) 124 (23) 31(14) 55(16) 73(18)
C(56)A 148(28) 100(19) 129(25) -36(19) 60(25) -35(18)
Ba(l)B 29 (1) 54 (1) 44 (1) 1.3(5) 6(1) 7.4(5)
Ba(2)B 24(1) 38(1) 59(1) -6.5(4) 10(1) =7.7(5)
Cu(3)B 33(1) 62 (1) 56(2) 2(1) 0(1) 14 (1)
Cu(4)B 37(1) 70(1) 66(2) -4 (1) 12(1) -22(1)
Cu(5)B 33(1) 45(1) 55(1) -1(1) 13(1) 3(1)
Cu(6)B 24 (1) 37(1) 54 (1) -3(1) 6(1) -2(1)
0(7)B 46(8) 107(10) 54 (9) -4(8) 12 (8) 15(7)
N(8)B 30(8) 108(14) 59(11) -15(9) 38(9) 1(9)
C(9)B 57(17) 367 (54) 72 (20} -61(27) -10(18) 8(27)
C(10)B 84 (17) 45(12) 169(26) 15(11) 43(19) -24(14)
C(l1l)B 115(23) 62(15) 341(51) 0(14) 175(31) 7(22)
0(12)B 38(7) 48 (7) 86(10) -6(6) 15(8) -5(6)
N(13)B 21(8) 51(9) 87(12) -3(7) 24(9) -20(8)
C(14)B 47(13) 114(20) 194 (32) -18(13) 48 (19) -55(21)
C(15)B 43(12) 156 (23) 64 (15) -40(14) 24(13) 8 (15)
C(l6)B 38(11) 70(12) 71(14) -11(9) -4(12) 5(10)
0(17)B 43(7) 60(7) 46 (7) 20(6) 25(7) 10(6)
c(18)B 67(15) 66 (13) 65 (15) 34(11) -12(13) 7(11)
C(19)B 247 (45) 348 (54) 57(18) 256(45) ~-7(25) -44(26)
C(20)B 610(101) 143(31) 640(100) 248(50) 621 (95) 253 (51)
c(21)B 394 (80) 488 (96) 888(213) 426(80) -398(117) -363(121)
0(22)B 16(5) 50(6) 59(8) ~7(5) 0(6) 7(6)
C(23)B 53(12) 42 (10) 61(13) -3(9) -2(12) 6(9)
C(24)B 42 (11) 107(16) 56(13) -31(11) 23(11) 5(12)
C(25)B 51(13) 114(18) 87(18) -37(13) 21(14) -9(14)
C(26)B 66(16) 77(15) 129(23) -25(12) -18(17) -10(14)
0(27)B 49(8) 70(8) 62(9) ~-7(6) 7(8) 26(7)
Cc(28)B 56(14) 91(17) 112(22) 8(13) 29(16) 43(16)
C(29)B 152 (29) 78(18) 2281(40) 34(18) 124 (31) 57(21)
C(30)B 70(15) 95(16) 88(18) -29(13) 16(16) 18 (13)
C(31)B 71(17) 236(33) 123(24) -51(20) -23(18) 159(25)
0(32)B 59(8) 66(8) 41 (8) -12(6) 10(7) -5(6)
C(33)B 53(14) 123(20) 60 (16) -2(13) 20(14) -4 (14)
C(34)B 313(59) 197 (35) 73(20) -171(39) 77(30) -56(20)
C(35)B 75(19) 369(55) 62(18) -31(28) 52(19) 17(25)
C(36)B 150(28) 185(30) 135(26) -89 (25) 128(26) -83(23)
0(37)B 36(7) 53(7) 60 (8) -4(5) -13(7) 0(6)
C(38)B 37(12) 82 (15) 90(18) 16(11) ~-22(14) -18(13)
C(39)B 51(16) 322(48) 165(32) =77(24) -39(21) 171 (34)
C(40)B 62 (16) 119(22) 185(33) 38(16) -10(21) 24(21)
C(41)B 78(18) 138(22) 75(18) 19(16) -20(17) ~-3(16)
O(42)B 48 (7) 44 (7) 105(11) -14(6) 29(8) -25(7)
C(43)B 147(30) 96(21) 147(30) -55(21) 42 (29) -53(20)
C(44)B 531(108) 222 (47) 186(45) -285(63) -21(59) -68(38)
Cc(46)B 93(19) 76(16) 169(29) -49(14) 81(22) -28(17)
O(47)B 25(6) 59(7) 63(8) -6(5) 23(7) -4(6)
C(48)B 44 (11) 53(11) 64 (14) =7(9) 5(11) 10(9)
C(49)B 35(10) 63(12) 88 (16) 1(9) 17(12) 23(11)
C(50)B 52 (11) 68(12) 81(15) 7(10) 35(12) 10(11)
C(51)B 35(9) 59(11) 69(13) 1(8) 28(10) 21(9)
0(52)B 29(6) 40(s6) 68 (8) -4 (5) 18(7) -7(5)
C(53)B 29(9) 33(9) 74(14) 3(7) 14(10) 9(9)
C(54)B 75(15) 46(11) 76(15) 8(10) -15(14) -22(10)
C(55)B 49(12) 51(11) 109(18) 10(9) 32(13) -26(11)
C(56)B 41(11) 62(12) 90 (16} 2(9) 24(12) -21(11)
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Form of'the anisotropic thermal parameter:
exp[-2(pi**2)[h**2)((a*)**2)U1 1-+(k##2)((b*)* *2)U22+(1**2)((c*)**2)U33
+2hk(a*)(b*)U12+2hl(a*)(c*)U13+2ki(b*)(c*)U23]]
All values are X 10**3
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