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Table SI.Thermal Parameters for Non-Hydrogen Atoms of 2

U11 U22 U33 U23 U13 U12

Cu 22(1) 22(1) 22(1) -6(1) -1(1) -6(1)

0(1) 39(1) 31(1) 24(1) -4(1) -8(1) -7(1)

0(2) 24(1) 24(1) 30(1) -6(1) -3(1) -4(1)

N(1) 23(1) 22(1) 22(1) -6(1) 1(1) -9(1)

N(2) 24(1) 22(1) 26(1) -6(1) -1(1) -7(1)

N(3) 21(1) 22(1) 23(1) -4(1) 0(1) -11(1)

N(4) 23(1) 23(1) 22(1) -6(1) 0(1) -9(1)

N(5) 21(1) 25(1) 24(1) -7(1) 1(1) -9(1)

C(1) 22(2) 28(2) 21(2) -4(1) 1(1) -11(1)

C(2) 29(2) 30(2) 22(2) -6(1) 2(1) -17(2)

C(3) 33(2) 24(2) 30(2) -7(1) 6(1) -16(2)

C(4) 28(2) 25(2) 25(2) -7(1) 3(1) -8(1)

C(5) 25(2) 26(2) 20(2) -6(1) 3(1) -10(1)

C(6) 23(2) 26(2) 33(2) -10(1) -3(1) -3(1)

C(7) 29(2) 26(2) 33(2) -9(1) -7(1) -5(1)

C(8) 26(2) 24(2) 25(2) -4(1) -1(1) -13(1)

C(9) 25(2) 24(2) 23(2) -3(1) 1(1) -15(1)

C(10) 29(2) 31(2) 22(2) -7(1) 2(1) -13(2)

C(11) 31(2) 34(2) 27(2) -14(1) 6(1) -10(2)

C(12) 23(2) 29(2) 29(2) -8(1) 2(1) -7(1)

C(13) 20(2) 23(2) 27(2) -5(1) 2(1) -11(1)

C(14) 19(2) 24(2) 27(2) -5(1) 1(1) -13(1)

C(15) 25(2) 29(2) 23(2) -5(1) -3(1) -9(1)

C(16) 27(2) 29(2) 23(2) -6(1) -1(1) -10(1)

C(17) 24(2) 24(2) 25(2) -9(1) 2(1) -6(1)

C(18) 31(2) 29(2) 24(2) -6(1) 3(1) -9(1)

C(19) 30(2) 32(2) 36(2) -10(2) 11(2) -16(2)

C(20) 22(2) 33(2) 37(2) -16(2) 5(1) -13(1)

C(21) 26(2) 29(2) 27(2) -9(1) -2(1) -10(1)
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Table S2. Hydrogen Coordinates (x 1(4) and Isotropic Displacement Parameters (A2 X 10)

for 2

x y z U(eq)

H(1) 5189(4) -1241(4) 1759(2) 28

H(2) 5068(4) -3755(4) 1718(2) 30

H(3) 7299(4) -6104(4) 2325(2) 33

H(4) 9608(4) -5847(4) 2908(2) 32

H(6A) 10459(4) -2244(4) 2442(2) 34

H(6B) 11132(4) -4151(4) 3021(2) 34

H(7A) 9657(4) -3648(4) 4648(2) 35

H(7B) 10948(4) -2665(4) 4290(2) 35

H(10) 6363(4) 1264(4) 6290(2) 32

H(11) 4155(4) 3659(4) 5782(2) 36

H(12) 3183(4) 4513(4) 4031(2) 33

H(15A) 5251(4) 3489(4) 403(2) 31

H(15B) 4664(4) 1968(4) 454(2) 31

H(16A) 7370(4) 248(4) 409(2) 31

H(16B) 7181(4) 1825(4) -584(2) 31

H(18) 9065(4) 3341(4) -770(2) 35

H(19) 11321(4) 3595(4) -119(3) 38

H(20) 12112(4) 2191(4) 1654(3) 34

H(21) 10601(4) 599(4) 2726(2) 32
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Table S3. Bond Distances (in A)

Cu-N(3)
Cu-N(4)
Cu-N(s)
0(2) -C(14)
N(1) -C(s)
N(2) -C(7)
N(3) -C(13)

N(4) -C(15)
N(5) -C(21)
C(2) -C(3)
C(4) -C(S)
C(6) -C(7)
C(9) -C(10)
C (11) -C (12)
C(13) -C(14)
C(16)-C(17)
C (18) -C (19)
C(20)-C(21)

1.942(2)
2.003(2)
2.172(2)
1.242(3)
1.354(4)
1.449(4)
1.332(4)
1.457(4)
1.347(4)

1.382(4)

1.390(4)
1.525(4)
1.381(4)
1.387(4)
1.513(4)

1.506(4)
1.379(5)
1.380(4)

Cu-N(2)
Cu-N(1)
0(1) -C(8)
N(1) -C(1)
N(2) -C(8)
N(3) -C(9)
N(4) -C(14)
N(5) -c(17)
C(1) -C(2)
C(3) -C(4)

C(5) -C(6)
C(s) -C(9)
C(10)-c(11)
C(12) -C(13)
c(15)-C(16)
C(17)-C(18)
c(19) -C(20)

1.985(2)
2.089(2)
1.241(3)
1.344(4)
1.331(4)
1.332(4)
1.339(4)
1.347(4)
1.381(4)
1.381(4)
1.498(4)
1.509(4)
1.381(4)
1.379(4)
1.533(4)
1.392(4)
1.378(4)

P - IVI.Z--3
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Table S4. Bond Angles (in *)

N(3) -Cu-N(2)
N(2) -cu-N(4)
N(2) -Cu-N(1)
N(3)-Cu-N(S)
N(4) -Cu-N(s)
C(1)-N(1)-C(5)
C(s) -N(1) -Cu
C(8) -N(2) -Cu
C(9) -N(3) -C(13)
C(13) -N(3) -Cu
C(14)-N(4)-Cu
C(17) -N(s) -C(21)

C(21) -N(5) -Cu
C(1) -C(2) -C(3)

C(3) -C(4) -C(S)
N(1) -C(S) -C(6)
C(5) -C(6) -C(7)
0(1)-C(8)-N(2)
N(2) -C(8) -C(9)
N(3)-C(9)-C(8)
C(11) -C(10) -C(9)
C(13) -C(12) -C(11)
N(3)-C(13)-C(14)

0(2) -C(14) -N(4)

N(4) -C(14) -C(13)
C(17) -C(16) -C(15)
N(S) -C(17) -C(16)
C(19)-C(18)-C(17)
C (19) -C (20) -C (21)

79.68 (10)N(3) -Cu-N(4)
159.63 (10)N(3) -Cu-N(1)
91.21(9) N(4)-Cu-N:(1)

119.62(9) N(2)-Cu-N(S)
87.40(9) N(1)-Cu-N(S)

118.6(2) C(1)-N(1)-Cu
118.0(2) C(8)-N(2)-C(7)
117.6(2) C(7)-N(2)-Cu
123.3(3) C(9)-N(3)-Cu
118.4(2) C(14)-N(4)-C(15)
116.5(2) C(15)-N(4)-Cu
118.8(2) C(17)-N(s)-Cu
119.3(2) N(1)-C(1)-C(2)
118.3(3) C(4)-C(3)-C(2)
119.5(3) N(1)-C(S)-C(4)
117.6(2) C(4)-C(5)-C(6)
113.0(3) N(2)-C(7)-C(6)
128.1(3) 0(1)-C(8)-C(9)
111.4(2) N(3)-C(9)-C(10)
112.9(3) C(10)-C(9)-C(8)
118.3(3) C(10)-C(11)-C(12)
118.6(3) N(3)-C(13)-C(12)
112.9(2) C(12)-C(13)-C(14)
127.9(3) 0(2)-C(14)-C(13)
112.0(2) N(4)-C(15)-C(16)
113.6(2) N(5)-C(17)-C(18)
116.8(3) C(18)-C(17)-C(16)
119.3(3) C(20)-C(19)-C(18)
118.2(3) N(5)-C(21)-C(20)

79.96(10)
139.21(9)
104.76(9)
102.06(9)
101.15(9)
121.3(2)
116.8(2)
125.1(2)

118.2(2)
116.1(2)
124.9(2)
118.8(2)

123.0(3)
119.5(3)
121.1(3)

121.3(3)
109.7(2)
120.5(3)
119.7(3)
127.4(3)

120.6(3)
119.4(3)
127.5(3)

119.9(3)

111.1(2)
121.1(3)

122.1(3)
119.8(3)
122.9(3)

A


