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Table 1. Atomic coordinates, Bis0/Beq and occlipancy

aﬁom ) o X v _ 'y

'z L B, - ~ oce
V@) 0.22051(2) 0.87418(2) ' 0.64140(4) - 1.40(1) 10000
V() - 0.10948(2) 0.79940(2) 0.52794(4) 1.49(2) 1.0000
vE) 0.36139(3) 0.82174(3) 0.50984(6) 2.89(2) 1.0000
cy(1) 0.0415(3) L0738 10299(4) 4.9(1) 0,250
ca 00000 10000 | 10706(10)  62(3) - 0.0833
1) 0.16‘417(8) - ._():.83427‘(8) o 9.5871(1-)' | "1.84:(5) - 1.0000
F(2) -0;1241(4) : .fifo'.;éo(4)j | 0.6370(6) . 112219 - 0.6000. Y
‘F(3)_- o -o’.p7s4(3) 1.'0088(4) L '0.670_:5(7) 11.2219 0.6000' S
F4) ©-0.1449(3) ; "f'o.9734(3)' | 0.7091(7)' | 11.2219 0.6000 -
F(5) L -0.012(4) 1.0383‘(4) 074995) 112218 056000 3
FE) -0.1395(6)  0.9683(5) . 0.644(1) 120660 - 0.4000
) 40.09‘64(7) o L03T4(s) 0.6281(9) 12.1669 o'.4oqo
~ F(8) . -008706) 1.0046(7')' 0.721(_1) 121669 | 0.4000
j 50) o 01425(8) ¢ o 1.0144(T) s | AT i N 1 0 G
o d.'.’23';05(16)'— B 0.90970(10) 0.562.7(‘2)_‘)'.' 1726 | 10000
0.1863(1) 0.8s2a(l) 07046(2) 205(6) 10000
0.'2656(1-) ‘ 0.90699_(10)  0.6797(2) ';‘_i_'_1.98(6)-1“' © 10000
0.1412(1) q.7830(i) O 04740(2) 2.05(6) o 1.000'0'
0.0896(1)  07659(1) 0.6089(2) 2.19(7) 1.0000
0.0662(1) "0.7764(1) 0.4832(2)  2.16(7) i.ooqg )
0.3567(1) 0.8525(1) 0.4281(3) 8419) 10000
0.3546(1)- 0.8602(1) - 05718(3) . 3.60(10) 10000
04079(1)  0.8207(2) 05252(3) - 3.9(1) © 1.0000
0.2447(i) o 0.8434(1",) ' 0.5797(2) "1..63.(7)  1.0000
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Table 1. Atomic coordinates, B;,, /Beq and occﬁpancy

a.toné | _ X y z ~ Beg occ
NG oa()  osws) 0.6971(2) - 187(7) 1.0000 ﬁ-
N(3) 0.1386(1) 0.8559(1) - 0'_.4665(2) o '1.78(7) ~ 1.0000
N(4) 0.0900(1) 0.8376(1) . 0.5770(2) 1.90(7) 1.0000 ~_ 3
NG)  0.3362(2) 0.7703(2) 0.4432(3) a1y 10000
N(6) | 0.3221(2_) . 0.774_7(2)' | .b.'57'_97’(3). , 3.8(1) -~ 1.0000
'C(1) o 0.2895(1) Ao.9293(1)' ‘ (_)..5298(2.).1.- {1-.67,(8)_ " 1.0000
c@ ' 0.2869(2) C09717(2) 10.5075(3) ' 2.29(9) . .1.0000
c(3) N 0.3259(2) L 0.9915(2) . 0.4727(3) 0 25010) 10000
Cl) - 034r22) 0.9699(2) 0.4562(3) (2.61(10) i'.oooo.
GB) - 033022) - 09281(2) 04765(3) 2._32(1_0) : 1.0000
ce) - - . 0.2017(1) 0.9073(2) '0.5146(3) -' 1.86(8)  1.0000

| (1) 0.2747(1) ' 0._8-6_3_2_(1).' _ 0.5337(3) . 1.83(9) 1.0000 :
o) 0.2307(2) 0.7994(1)  0.5083(3) 217(9) - 1.0000.

“» CO) vy 0.2217(2) 03982(2) ’. 068‘}‘”) 4,5(1) 13000 :
¥ CL0)~ ¢ 0.1688(2) 0.7980(1) 07369(3) o 2.17(0)" "1_1‘_".‘(’)000“ |

'C(n),.;'» "'0.1411-(2’)_'_ 6.8136(2) "'0.7558(3) f _'2.12(9) _ _-'(‘1.0000
C(12) : o.1043(2’j 0.787-3(2)‘ | ) 0.7948(3,)* ' '2.53(10) - . 1.0000
cas) | o.’o770(-2) ._ 0.8011(2) | 0'.3146(3) B (6)) 1.0000
cy 0.0864(2) 08420(2) 07973(3) - 26(1) 10000 °

- c@15) - : '0.1-230,(’2) 0.8690(2) 0.7601(3) 25(1) | V1.'oooo
C(16) 0.1505(1) | 0.8549(2)_ o 0.7386(3) "2.03(9),  1.0000
(i) 017721) 08028(2) . 0.4367(3) 1.96(9) 1.0000
C(18) C O 0.1978(2) 0.7809(2) - 0.4171(3) . 2.5(1) - 1.0000
C‘(-19) 0.2345(2) 0.8003(2) | 0.3766(3) L2900 1.0000
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‘Table 1. Atomic coordinates, Bi,,/B.q aﬁd oécupa.ﬁcy

atom x ‘ y L, | B, occ
S ceoy - 0_.2_5'11(2) -Q.8425(2)- o 0.3531(3)' - 5.2'(1) ©1.0000 -
c(a1) 02303(2)  0.8841(2) 0.3714(3) 26(1) 1.0000
- C(22) 0.1036(1) - 0;8454(2)"' ~0.4133(2) _1.95(8) 10000
C(23) 0.1727(1) - 0.8689(1)- © 0.4283(3)  1938) 1.0000
C24) - 0.1208(2) - 10.8-835(2) - 0.4775(3). o '2.34(10) » 1.0000
C(25) . 0.1128(2) © 0.8828(2) L 0.5573(5) -‘2.42(10-) ’ " 1.0000 |
@) 005TL2)  0.8228(2) . | '0.61%_’2(3) oe3a0) ¢ neoos
-’_0(27). L 00340(3)  07795(2) - 0.6423(3) _- 2.6d(i0) ~1.0000
0(4‘28)' - -0.0057(2) 0.7652(2) 0.6766(3) _3.0(1)-‘ ' " 1.0000
C(20)  -0.0273(2) 0.7265(2) - 0.7063(3) 3;8(1) o 10000
c@o) -6.0694(2) - 0.6999(2) 0.7051(3) - 3.6(1) 1.0000
40(‘.31) O 0.0301(2) 07130(2)  0.6731(3) . 2.9(1)- 10000
C(32) 0.0514(1) '0.7534(2) 0.6394(3) 232(9) 1.0000
@Y L 0BT Gseasei T Leasiag) CUTEEm oo apoe0 tTEL L
6(34)' o 0.3572(2) 0.8773(2) <o.3116(4') 10(2) 1.0000
c@s) 0.3492(2) - 6’.:'8_687(5) _0;5380(5);. “-’4:;7('2) 1.0000 -_
C(36) | 0.3358(2) 0.8296(_3). . 0.2682(5)‘ 492) 1.0000°
oY) 0.3308(3) 0T57(3) -‘o.’2567(‘5) 53 10000
cE8) 0.3376(2) . 0.8041(2) | :0.3284(4) 430 | 1.0000
C(39) ” '0.3299,(3) : .-0.7682(2) 0.3753(4). 472) 10000
C(0) 0.3220(3) 0.7363'(25' o 6.4;856(4) 4'.7(2)_, . 1.0000
C@l)  029822)  07314(2) -’o'.5489(4)' C44) 10000
C(42')' 0.3194(2) 0.7798(2) | 0.6478(4) -36(1) - 1.0000
- ). 0.3368(2) 0.8202(2) 0.6830(4) .3.5(1) ~ 1.0000
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Table 1. Atomic co'Otdh&ﬂes, Biss/Beg and occupancy

atom X | y ' z T B, . oce
C(44) . 0.3355(2) : 0.8220(3.). ~ 0.7587(4) - 4.~1(i). o 1.0000
AQ(45). O 0.3476(2) 0.8579(3)  0.7944(4) - }'4.4(2) . 1.0000
C(46) T 0.3606(2) 08961(3) . 0.7550(4)  4.2(2) 1.0000
- cny 0.3619(2)  0.8954(2)  0.6815(4) 422) 1.0000
cu48) 0.3515(2) - 0.8504(2) - 0.6421(4) sy 1.0000
G | 0.0000 o 1.0000 - '_ i,dobd ,‘-'3.7(3) ’0.16‘6,7‘
 , B(1) - -0.1122(3) 1.0124{3) " 0.6916(4) 112219 06000
B2) - -0.11634) 10062(4)  0.677I(T) 121660 034000
H(2) o022 ogses sl 2714 10000
CH(3) ©0.3383 1.0205 . 0.4600 2.9860 - 1.0000
H4) 03733 0.9838 : 0.4309 31242 1.0000
BE) 0'.3447_- 09133 0.4647. 27873 1.0000
CH() . 0.2864 0.8479 -.0,51_11" | 21811 - 1.0000
- 'E-{('»S?’-)-'y’é’fﬂ‘f}:?;..11:-:.,:-' - : B 0875 : T 28974 a0
HE) 02807 o716 Qj.'sszsl;, 7 osoma 10000
H(9a) 02550 08141 o718 29279 ~ 1.0000
H(%b) 0.2145 ' .'0.-7698 o -0.6979 o __ 2.0279 - 1.0000
H(10) 0,162 07711 07553 25090 10000
H(12) 00982 | . 0.7596 0.8079 30212 1,0000
B(13) 00517 07828  §0.8399',‘ © asmis 10000
H(14) 00675 08516 08113 3.1640 - 1.0000
H(15) 01203 0.80m  oma03 | 3.0188 1.0000
H(18) | 01866 . 07523 - 04319 | 20503 i.oooo
H(19) 0.2486 o752 o03eas 35000 11,0000,
p : . . s4
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Table 1. Atomic coordinates, B;.o/is,q and o;:c.up‘aa.ly_cy' |
atom B ' X , oy o z | , B, occ
H(20) 0.2762 - 0.8559 03246 37984 1.0000
H(1) 02413 08925 n 0ss2 3.1452 ,i.oooo'
CH(29) 01849 0.8068 T 0.4084 23020 1.0000
H(24;) 01403 - 09116 - 0.4622 12.7991 1.0000
H(24b) '0.0951 08732 04516 27991 10000
H(25a) 0.0960 0.8954 . . 0.5674 - 28884 10000
'H(25b)" S o,isés‘ | 'b’.8974'. ‘z'o.ssz_s - 2.8884 1.oo'ooA
. H(e) 0.0473 08414 .0.6315~ o 287 1.0000.
H(28) oo orss . ' 06785 36367 10000
H(29) | -0.0543 07171 07217 45935 1.0000
HE0) 0025 0.6726,- . 0.7264" 4.2740 1.0000
| AH(3i) C 00428 06058 06739 © 8460 1.0000
‘_ H(34) 03668  0.905_2 ’ o0 47320 10000
. B(28 MBI CRROIE - 02070 UiEeeses - b :
JHG) 6302 | 0;~3245;". ' 0.1582 5.8570
H(3T) 03225 07608 - 0.2384 6.3565
ﬁ(ag) 03104 07413 .- 030 TS
H40a) - 03057 0.7063'__‘" 04560  5.6080
Haow) 03472 ome 05005 56080 110000
| H(41a) 02055 o710 0.5836'_.-._ 53676 1.0000
H(41b) 0.2707 07255 05342 - 52676 1.0000
H(42). 03040 omml . oeter 4.3490 1.0000
CH@)  0swme 0.7965 0783 48690 1.0000
 H(45) 03477 0.8582 0.8455 53150 1.0000
S5
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Table 1. Atomic coordinates, B,o/B,, aad occupancy | e | .

atom ‘ S ox y A z o ' By occ
H(46) 0.3682 0.9218 07796 50461 . 1.0000
H(47) 0.3706 09211  0.6563 50404 10000

8 2 - l F V . . ’ . '
Beg = .§W2(U11(aa 2+ Uaa(bb*)? + Uss(cc*)? + 2U13aa*bb* cosy + 2Uygaa*cc* cos B + 2Uasbb*cc* cos @)

S6
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) Table 2. Anisotropic Displacemenf Parameters '_

atom - U Uss Uss UQ-_ Uis U

V() - 0.0146(4) 0.0132(4) 0.0211(4) | 0.0038(3) -0.0004(3)  -0.0011(3)
V(2) 0.0133(4)  0.0158(4)  0.0208(4) | 0.0023(3)_' 6.0013(3) _-o.ooés(ﬁ)
V(3) '0.0275(5) 0.0343(5)  0.0483(6)  0.0155(4) -0.6044(4) ) 0.0021(4)
F(1) - | _0.015(1)' 0.020(1) - _' 0.026(1) _0.0'023(10) -0.0019(10) ¥0.001(1)
o(1) 0.019(1) | ,0.017(1)‘ 0 0027(2) 0.007()  0.001(1) 0.002(1) ‘
0@ oo 0.022(2) _?0:028‘_(2) N o.ooé(l)r' 0.007(1) /o.o_ob(1)'

- 0@3) ' 0.025(2) | b.021('g)’: : o,_osq(.z). 0.007(1) '-6.002(1) | -'0.00'4;('1)"‘2 “
0(4) .:' , ';Q».eza,(z) B 0.019(1) = "0_.029(2') l' 0.005(1) 0.006(1) '-o.ooﬁ) |
0(5) | o.c?-zo(z») | 0.026(2) 0..0#8(2) . ‘0.064(1) 0.003(1) 0.002(1;)
o) 0022 0.0262)  0.025(2) 0.005(1) ‘-0.004(1) ',-o.oos(lj
om .1;__0._035(2)' ©0.043(2) - 0.053(3) 0.021(2) - o.oofgz) “ ‘-':0.014(2)

0@ i 0029(2)  0.041(2) - 0.065(3) 0016(2) - 0.005(2)  0.014(2)

. Q(g) ” | “ 0.036(2) 70.05‘_1(3)' | 0.022(2) ' 0.602(2) £ 0.002(2)

prze o N e G022, - 0018@2)ski GOTRI i O 000405 ¢ 0(0,1/1) O
N 5‘6._023(2) | _0.01'8(2) - 0.026(2) 0008(2) - -0.066'(2) ’:v':ogbbé'(l) o
| 'N@)L _— 0020(2)  0.020(2) 00233 0007() - -0.001(1)- : 0.000(1)

N(4) 0.018(2) 0.024(2)  0.025(2) © - 0.006(2) . -0.004(1) - -0.004(2)
NE) o.'oss(a) , 0.,038(3) B 0.059(4) 0.023(3)  -0.019(3) 0.001(2)
NE) . 0.087(9) '0.937‘.(‘3)1 0.067(4) " 6§016(2) .'_-_0.004(2) ‘. 0.011(3)_
Cl) - 0.0152) 0.62_9(2')_“’_ N '0."021(2) o '0.004(2) 4--0.06'3'(3) '0.000(2)
C(2) "0.022(2) | 10.023(2) '0.A034(3) : "0?006(2) o 0.002(2) 0.005(2)
C(3) ©0.025(2) - 0.026(2) 0.031(3) 6.0"0;5(2)‘ | 0.000(2) 0.009(2) .

- c 0.022(2) 0.040(3) 0.025(3) 0,067(2)_ | 0.002(2) 0.007(2)
c) - 0.024(2) o.o;is(s) 0.0242) _0.014(2)“' 0001(2) | 0.003(2) |

s7
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Table 2. Anisotropic Displacement Parameters (éontinued) :

om  Un o Um Us Up Uy Us
0(5) | 0.016(2) 0.027(2) 0.624‘(2) | 0.009(2) - --0.003(2)  0.000(2)
o) - 0;018(2) | 0.02"6(2) - 0.026(2) - 10.011(2) -0.004(2) ‘-0-.00,6(2)
C(8) 0.029(2) | 0.020(2) 0.032(3) 0.011(2)  -0.001(2) '-'-o.oo4(2)
SOR 0.037(3) 0.024(_2)_ [0.030(3) 0.015(2)' 0.003(2) - 0.004(2)
c) 0.032(2) - 0.0202) 0.023(2)' . '0.1007(2') O -0.005(2)  0.003(2)
. C(;;i) - ’_0.024(2_') | 0.026(2)” 0.020(2) o 0.00‘5(2_)'_- . -0.002(2F  0.000(2)

e (2)) 0.'030(_2) . 0.030(2) © 0.021(2) - 0.003(2) . . -0.002(2f 0.603(2)"

Scay) 0.025_(_2) S 0.043(3)  0021(2) 00052) 0.002(2) 0001(2) o
oy 0028(2)  0.048(3)  00202)  0.017(2) 0002() 0.005(2) .
C(15) £ 0.032(3) 0.037(3) '0['023(2)_ ©0015(2)  0.003(2)  0.0082) |
.C(16) ) '0.02'1('2) S 0.027(2) 0.021(2) 0.006(2) ‘-0.001(2)‘ » 0.000(2j
car ©0.022(2) 0.028(2)‘ o020 o.oio'(z) - ».-0.001(2_) -0.006(2)
Ccusy 0.031(3) 0.040(3)  0.0273)  0.021(2) . -0.002(2) - -0.008(2)
RN S0 003 10).0 00500 nsc‘g\‘OOQ'z(v "0001(2‘) R0.012(2) s
7 o) oo@ . ooses) 0.033(3) 0017(2)% " 10003(2) -0.006(3)
cey 0.024(2) . 01041\(‘3)- .0.025(3) .0.008(2)- “00022)  -0.0022). S
c(22)1 0.017(2) ‘0.028(2)  0’.0\18(2) o'.boa'(z)' 3 -0.001(2)  -0.003(2)
C(23) - . 0.0222) -o.ozoié)}:.' 70.‘021(5_) o 0.003(2) Qo.oo3(2) -0.002(2) -
0(245 o 0.030(2) '0.025'(5)' ) '0'.036(3)-' ~0.015(2) 0.000(2) o.¢_01'(2)
o) 4_0-.0131(2) 00242)  0.036(3) ‘,.0.01_2'(2)  -0.'001(2)' © 20.006(2)
cee) 0.022(2) 0.040(3)........ o.‘ozs'(_z).‘ : .  | 0015(2) ~ 0000(2)  -0.009(2) _‘
CE7) - 0.0202) 0.040(3)  00263) 0.006(2) | 6.601(2) 10.007(2) |
ces) 6.0_2_5(2) 0.055(4) - 0.030(3)  0.016(2) | 0003(2)  -0.004(2)
C(29) 0.022(3) 0.067(4) "0.033(3)" | ‘ 0;004(3)._ 0.009(2) '0.004(':{)_

S8 /.
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Table 2. Anisotropic Displacement Parameters (contiﬁued) o

SN

atom . Un Vs C Us Ul_,,_' , " Ui L Us )
C(30) | 0.033(3) 0.047(3) -0.026(3) -o.oos(a) | 4'0.002(2) - 0.011(2)
- C(31) 0.029(3) ‘0.03‘6(3) 0.027(3) 0.0_03(2)"-‘ -0.002(2) 0;007(2)~-
C(ég) | 0.018(2) ©  0036(3)  0.020(2) 0.0022) 0.001(2) - 0.001(2)
C(33) 0.016(2). 0.037(3) .0.096(5) | o.om(zj . 0.001(3) - B 0.011(3)
‘c(:.34) 0037(3)  0.063(4) ‘0.058(4.) o -0.931(3) U 0.022(3) 0.024(3)
. C(35) 0.028(3)  0.064(5) 0.099(8) - - o..03'1(;¥)'_'- 0.019(3) 0.029(4) .
. C(36) . .0.039(3) .0.075(5.)'_  0.066(5) o.‘o24‘(’z‘i)' - -00123) 7 0010(4)
| 0(37)~-;.:' -0.055(5)_' 0.050(4) . '_f_o.osz'(s) o;oé§f§(4) -0.008(4) % 0.005(4)
C(38) ©0.042(3) 0.644(4)-‘ C0071(5) © 0.016(3)  .-0.0203) 0.002(3)
C(39) - 0.067(5) 0.043(4) 0.062(5) _~ 0.021(3) - '-6.014(4) :0.009(3)
C(40) 0.074(5)  0.032(3)  0.063(5) - 0.021(3)  -0016(4) 0.000(3)
C(41)  ' d.oso(4)- ©0.040(3) 0.065(5) _l 0.013(3) -o.oiz(a) - 0.016(3) -
cuy 0.035(3) 0.051(4) o.051(4) ’o-.ozo(_av) - -0.005(3) 0.010{3)

0(430» HOB6(8) e BRAAENE 0566} VL0 0I82)  0.000(8) )
0(44) Coom@) 0...0%,1(5)“ | Ao.(o4'5'(4)‘§.‘ i 0.024(3) | -00033) 0.016(3)
L CMHs) 0.082(3) '0.07_6(5')' . 6.0_52_(4)*-’_. ‘0,020(3) : 0.000_(3) | .0.008(111)
C(46) _o.o§8(3) 0067(4)  0.080(8) 0.018@3) - | 0.008(3) o 0001(3)

C4T) | 0034(R)  0.060(4) 1 '6.073(-5‘)"--'.: 0.029(3) 0014(3)  0.006(4) ¢

cH8) 0.019(2) 0.057(4)  0.048(4)‘ - 6.01'3(2) | -0.001(2) 0.013(3) -

~

- The general temperature factor expression:

exp(—21r2(a"2Uuh2 -+ b‘nggkz + c"zUa:;I2 + 2a;‘b*U12hk +'20‘,c*U13hI + 2b;'C*U23kl)) :

S9
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Table 3. Bond Lengthé(}i)' .

atom  atom  distance S atom . atom  distance
Ve RD) 2om@ _{_,vu) L ow e
- V@) 0(2) 1.823(4) S ;_V(l) o o) 1.508(3)
vy N(1) ‘ 2.082(5) - V() | CN@) 2.103(4)
@) FO) 20642 v(2) - oy 1839(4)
V@) 0(5)_' B+ 0 e | 6(6) 1.599(3)
V(2) NE) . eaury " oo v(2) e NEg) . 2.065()
Ve o Lod5(E) Ny o@8) 19226
VIOR "A C0©) - 159%() Ve _~r_;_'.N(5) ' 2.042(6){
V@ N G . L. am o) 11
Ci(1) CY(1) 2.23(2) o o) ';C-‘l(_l) 1‘.72(.1)-'-—-3
ay o aw 2082 ai1) a@) - 152
) aE 22002) o 01(i)' | CH9) 1.4;28(9)-~
ae C(49) '1.31(2)_ S oy | cu | 1.329_(5)‘.
@ 7 L ‘

i.352(?:5_)"{ L | om c_(é:i),, o 1273(10) |
A_1.A3_'1_1(-s'-)’= o . N(l) cm - 1..287(6_)?"
Suem N0 aw e
LG N®) sy - 1.298(6-5 -
1.458(9) | o N(4) - C(25) 1.4}7:0(‘6)'
o 19806) . f NG - C(39) L28(1) |
o1s0110) - - o : Ne O41)  1.482(9)
120210) oy @) 1408(T)
1.427(9) : . 0(2)' : 0(3)[' _ 1.391(7)
138(1) c9  Ce 1.379(8)

- s10
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Table 3. Bond Léngths(?l.)- (continued)

atom  atom  disance  atom atom  distance
C(5) - C6) - r407(7) | | o C6) '6(7) S 1447(7) |
:Q(S) - C(9) _1.538(.7)‘ S o C(10) _' 6(1'1) ‘ ’,"1.427(9)
C1y 12 1.39(6) _ }0(1'1) Ccusy 1.404(8)
cq) O ;,1.37(1) o d(lé)_ o c1ey 1.390(10)
C(14) - _'_-0(15) - ; f1.‘381_(7) S :'0(1‘5)_ C_V(16)‘ L 1.397(ioj‘
can c.(118) | 139(1) S (i) o ‘16(22)- - 1.4,_23'(’7)" ‘
. ocwy . ca) | 13838) . o) .jc':(zoi)  La11019) « :
‘c@20) ¢l L48(1) : o o 0(2'1)_‘ C(22) | ‘1.395(7)' B
o '0(22)'1 ces) 1499(9) - 0(24j M'C(lzs‘), CoLsloE) - | ‘ |
o Q(26)' o ce 14448) ¢(27) ; .(3;(28.)-- : 1».422('8).~ I
c@n - '.-,C(v32') LoLs). : c(28) ) C@9) 1.344(9)
c@)  C(30) 141 I | G(30) ocEy - 1.404(9)

40(31) | 1421(8) o) OB 145() : ~

g 'M) Borigm ) o 2000 85y s L LA Es

@35)‘ - . 13101) o "’C(gr_s_)" 0(37) o 1:44(1) P

@) 136) o @) C(39) . Las(1) o
C(40) 1.50('1‘)__ e 0(42)'; C 'C(43) . 1;437‘(10)4_ |
C43) 1412010) B oy . - C48) | i.4é('1)' SR
C) 133(1) d(45)_ T ous) - r4s(t)
o) Wy cen .0(48)‘_4 O 138()
B() 1362 . BW) @) . 136@2)
B(1) 1@ - BA) . | F(s_) 1.36(1)

B(1) 0.33(1) S B() COFE)  1.66(2)

B() 1.432) - . B 'F(s),. 1.22(3)

S11




H©72003 American Chemical Society, J . Am. Chem. Soc., Oyaizu ja021374q Suppprtihg Info Page 12

Table 3. Bond Lengths(4) (continﬁed)

) atom
© .. B(1)

F(2)

FE)

P(4)

F(5).

B

B
- B@)

-~ . atom
FO)
F()

B(2)

F(8)

F(6)
B(2)

Fl)

distance.
1.24(3)
0.91(3)

134(2)
0.97(2) -
1.26(2) |
1.6"8.(2..)' B
i—.43(2)~-' |

. 1.36(2)

1.36(3)

atom

F(2)

F@2)

CF(3)

R

RN

EE)

50

B@)

s12

g.tom :
B2
F(O)

F(7j

B(2)

FE) '
)

FE) -
F()

~

distance

1.26(2)
1632)
168(3)

1.27(1)

, 1.46(3) ) |

1.64(3)
1362) ¥

' 136(3,

i
N /
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Table 4. Bond Lengths(A4)

~atom © .atom dmtance I atom atom  distance
0(25 - E@ 08 N | .cE lA.AH(I3)‘ o9
| 'c;(4) o EE '0\.95  R ) | ‘H.("S'.) 095
cm  H Toss ce) H@B) 0%
c(8) - H@) 095 o 'Q(g') o ﬁ(ga) 095
co H(9b) 095 | ooy | OHQ0) 095
cay  mey 0 . ca® o Eey, o
6{14) o H(14) 095 : B 0(15) | H(15) ¥ 10.95 |
Clcns)  mas) L 0% B o) H(lo) o
‘o200 H(20) 0.95 - A~C(21) y ":H(2134_ B ‘0.195
)0(23) ‘ -H(2$) , 0.5 . T ¢(24) '_ H(24a) 095
ooy HO4b) - 0.9 | . C(25). H(26a) 095
C(25) o H(25b) 0.95 | - o c(zej H(26) ~ - 095
e 4.H(2.8) ' 095 e L c@y . E@) 095
IO B0 R ‘ ‘ ‘

SO AR 095005

C(34) B34 . 085 L c(35)“* :j_ _ﬁkés)' "o.gAs
' -6(36) _ | ﬁ(ss) N 0.95 ) o ) cEn . 3(37)  095 -
Cc@y) HEY) N 095 . EE fii'-'_c@b')» H() 095
0(40)'_ .H‘(40b)_"-' 095 - S ."c'::(‘41.)-'_-5  H(4ta) 095 N
..C(41_‘)‘»' H(4ib) Co0es ) ’_:'_c(4z‘>) : .'1;(42) o095
- 0(44')- h H(44j 0% B . C45) -H_(45)_; 095

C(46) = - H(46) 095 ‘ T o ﬁ-(47)_- . p§95 s

s13
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Table 5. Bond Angles(°)

-atom
F(1)

F(1)

F(1)

o)

0w |
0@
0@3) -
N L

CF().

F(1)

O(4)
oW

B 0(5)

O S
o(6) -
| (7).

om

0(8)

0@)

ciy "

(1)
CI(1)

oy

atom

V(1)

V(1)

V(1)

vy

RO
vy
V@)

. V(23

V(2)
V(2)

V()

V@)

atém '
o)

0(3)

N(2)

o)
N
e

L NQ).

N(2)

o(5)

. " -

0%

N(3)

a,n:gle -

se)

173.1(2) :

80.4(1)

96.9(2)
157.5(‘2).' -
'.16('_),.1(1‘) -
o)
75.8(2). o

84.9(1)

80.2(1)

| 100.5(2) o
86.0(2)
 96.9(2)

s

88.3(2)
o -'85,.§(2) .

. 1058(2)

| ) _86.5(2.)‘A
‘1‘(‘)5.‘8(3) '
18.6(3)

"~ 90.000(5) -

41.6(3)

©90.000(7)

atom

. FQ)

- F(1) |

0(1)
o)

e

P}

CFO)Y

FQ)

- 0(4)
06

TS0

2

NE)

o -0(7)
om

o)

o

Ne
cl(1)

o)
1)

- 01(1-);.

 s14

0(3) ¥

ow

.atom

V)

V(1)

Y

V()

V(@)

4'V(1)'A |
vy
vE)
ve)

V@)

V(@)

V@)
@),
: V,(z), rN(g)s

BR0))

V(3)

Ve
V@)
vE)

V(3)"'

ci(1)

Ci(1)
- C1)

) )

- --atom -

0(2)

- NQ)

0@

N(1)
0@

N@)

NG
oW

- 0(6)

N(4)

- 0(8)

N(@4)

N@)

N(4)

0)

N(6)

N(5) -

N(5) |

N(B)

).

)
c9)

ci)

 angle -

85.3(.1‘)

- 83.8(1)

1004(2)

86.0(2)

100.5(2)'

- 86.0(2)
- 96.3(2)

85.5(1)

1740(2)
843(1)
99.2(2)

160.5(1) o

. 1576(2)

N

'?5;9té)_

' 1152(2) )
1385(2)
150.5(2)

1102.9(3)

79.1(2)

. 82.8(7)

89.5(5)

52.9(2)

60.000(8)
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Table 5. Bond Angles(°) (coﬁtiﬁuéd)

‘aton; _é.tom atom ;ng_le | S atom . atom a£om - angle
Sam ) ) .4i.4(4) o | a) Saw aE 6010
aw o ey e a aw o) 486(3)
am -Cl(,l)» Q@) 89.5(5) | | ci(l) ’(.:1(1) 61(2) - 416(3)
| ¢1~(1j' | cam. - cus  sae@) '01,'('1')' | _01‘(1)»_ Q@) | 4
am aw A '6“0..1(’3_) o agy  ay  cg) 37;1(2) |
O 01(1) T 84;:8(9)', IV ?4'01('2)‘ am. C(49) '_.52'.9('7)
C1(_2) a@) - cls) . - 393 REREe) ) g ci) w95y
‘61(1).'. aE . 'c_i(1) | '_97.3(’9) ¥ | H.’Cl(lA) Sae  dg '-95;2(9_)';
o Cae o) '4;;'.9(5) ‘ ag "01(2) oy 97.3(9)
- oy’ '01(2). o) e Q@ Qe cl('ij 489(5),
Sam o) o 59.8(5) . cl(i)'_' Cl(2) "ci'(i) - 59.8(5)
Lawm a@E ) '95.'2(9) - S aw @  c4s) 3510

an o oae oW 486) Q) CaE A esa0)

598(6) . CD) - C®) L C) - 483 %

’35.1(3) o A "-01(1:):‘ _Cl(z)' cl)  489() ;:f...i
'35,:1(3)5' L Q@) Q@ . o) 60 -
174.9(2) - :"‘V(l)_ O _:C(-:l)' _ _'1'23;5(45
- 182.4(4) | V@ oW c“(i7). | 413'5‘.8_(;)

124.2(4) | )  om  0('33) 132:6(5)

186() Ve NY) oM 1224
" 116.8(3) S e NQ) . o@8)  120.2(5)

113'.8(3). V@) UN@) C0)  125.0(5)

120.0(5) : V(2) N(3) c(23) - 125.0(4)

S15
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Table 5. Bond Angles(®) (continued) -

atom "e_n;p,m,, atom a;ngle R . atom  atom ~ atom angle
V(g) ~-N(3) AC(24) '11'4.5(3)‘ . C(23) N 6(24') ©120.0(4) o

V@) ON@ o) 11683 - v N C@6)  1225(9)

C@25) N4 C(26)  1203() V) N_(s), C(39)  120.6(5)

V@ NE) c0) 1108(5) - C@)  N@) o) . .119.5(6):

V(3) N(6) :C_(41)5 useE) V(:f.,)-“ N CC(42).  1248(8)
C41)  N(6) C(42) . 119008 = . - 0O(1)
o)  C) G % 1204(4) 0(2) o
W oow o tomaw oo
o o | 0(5)‘ v 119.8(5) o

B o) o) C(5) 119.3(5) | o
c®) C® - cm  uss® - NQ
NO o) 0@ 144 N@)

N@® cuo) o) 1@ - oao)

C@  12040) A
c®  tdaw
Cl4)  1207(5) |

C(6) 1206(6)

CTem 121904

| c(6) 1238()

C(8) - 104.4(5)

ca2) 118.9(5) .

B :C(l'-l-) ) c(12)* C(13)  1207(6)° A é(f2)‘ - 0(13) 0(14j ' 1198?3)
‘ _'-TC(-13) C(14) -C_(';s)__.- !120'.9(.7.).- ) " 0(14)_“?‘>;> é(15) " cae) 119726)
0@ ce)  cy - " -151.2(6). -  o '.b(z’.)" c@e) sy 118:9(5)
cuy - cuey  Cs)  1er® o) cary C(18) . 119.7(5)
. 0(4) _C(}z) 0('22)_" ) 120.9(6) :c(1_s) ,"'T'C(17)l.. C(22) 119.4(4).
c(17) - Ca8) 0(19) 120.7(6) 'C(18)‘. (o) _-c(»zo)‘  120.3(7) -
Cts) o) o) 1191(s) @) o@) . o) uise)
c(17) - C(2) ocey 118.9(6) g '0(:17')} C(22) C(23) 122._'2'(4) -
‘ .10(421)} 02 c(s) "_1'18.9(5) D :N(3)~ . ©(23) c(zé)" | 126.0(4) " g |

"'N(s)__ C(24) | C(25) 1059(5) - N@4) = C(25)  C(29) 105.1(4)

S16
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Table 5. Bond Angles(®) (continued) -

. .atom ‘atom atom angle ‘ - ‘a.tom' atom atom i angle |
©N@)  C(28)  C@n - 1241(8)
©@6)  O@En) | C(32)  1215(6)

‘ Q(27j', | 1184_(7}

C(27) 1'1:9.9(5').
e C@8)  C@9)  12L60)

o) C(30) 0(31)-, ' 121-’4(6)”]‘

- C@9) 119.0(6)

c(sy) 118.3(7)

o)  C@) cen | 1222(5) | 032 118.0(6)

cry - @)  C@EY | 197() o33y
o), C@e  o@e) - 12687

’VC(33.)~... C(H) - ©@s)  1205(1) |

. 112:0(6)

| 0(33')‘ | 114%4(7)

c@s) o 123.6(9)

' 0(35)' C(86)  C(B7)  116.38) 5 .0(3‘7)' 12";.1(_3)’

| ©C(33)  C(38) _ 0(37) 124.1(8) C(asj : 118.1'(7)

o@y  c@E)  CGo). | 17.8(1)

C(39):
. N@). C(0)  C41) 106.9(7)"' '

125.5(7)

cEy ) 107.0(5)

CUNG6) . C(D)  O@43)  1245(6) cHs) o 119.5(6)

S(REYTEETIISS() o i

T RTEGUR) EIGMR). - O(8) - aMe(E)T FIE S M)

oty Oa)  cWs) 1227 -
0(45) c48) - C@n _1_19.5(3)» Dy
0B CMs) o) o 1216(8)

4 c@s) | C@BE 119.(7)

cun 123.6(8)

| ; C(asy | 12'270(7)

S CM43) T OM8) cun 1'16.4(6),'-, cl49) -clQ) T42(4)
Q. cu9).  cl) 105.8(4)
am’  cus) A T4

aq cl4g) Q) ‘67';(5)‘ .

" c9) oy 1800
_,c_(49) o) 1058(4)
| | | C(;gj : Cl2) . 112.9(3)
@) cue) Q) Ta24) _'01('1')_ c@9)  Cl) 105.8(4) .
aw  cue) auny .105.3_(4)-' . Q@) oc@s)  C)  180.0000(1)

Ta@ o) Ce) '11'2.9'_(3) : . Ac»‘:_1(1_) Clo) Ol eTa®)

. S17 -
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Table 5. Bond Angles(°) (continued)

atom atom  atom angle . . atom . atom - = atom  angle
) o) o e c@w) o) aq) 180.0000(2)
cny  cs) A 058 o) ) c'_x(zl) 67.‘1(::3)
o C(49) a@  u29) am  ce)  a) | 105.8(4)
aw C(49) -  Taxy o am ¢£49) 01(2.)‘.‘ 112.9(3)
-y "0(49)’ e .6.:7'.1(3_)' .'_61(\1):'_-..-]0(49); Q) raa)
aw o cuy ) 1233 oW  cusy  ;;'0'1(2)' e%.1(3) o
LMD cMe) Q) etaE . aqy Clas) 5C12). '112.9(354,

Lo cHs) @ s P BO) . FE Lo

FQ) . B() P  10089) o FQ) B ! PRE) 1000
A B B e® R B RO s
. F(2) B(1) E(7) 8@ - F(é) - B(l) - F(@8)  152(1)
i‘_F»(2) B R T K@ B R 109(1)

FG) . B) FG)  100.4010) CF®) T BM  B®  800)

S ERAIEEs ) (3) LB F(ﬁ)&:«:{l‘, “:“F(?" FEaE=1 € SN 3 () B 74(1)2 ~,“'

LR BM F® . ) F@) G oB® R®)  m)
) BQ)  F®) 10040 - F@) - BO) . B@) 6@
R BL) K@) 1) ] i L ,?(4)-1... B Ry 155(1‘%
W) B OR® . MM P BM) RO e
TG . BM  B@® C m@ R B@) RO 15750)

" F(5) B(l) - F(7) ,;09.4(1'0) o 'E(S)' B(1) | 'Sﬁ(s) 79(1)_

CFe) B RO e  BY)  BY RO @) -
B2 ?(1) BT '%1(2) R B2) B(1) F§)  100(4)
B B F9) 1033 O ®e B FM91Q)

F6) B F(8) 00(1) F(6) B(1) FO)  98(1)

- S18
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- Table 5. Bond Angles(") (continued)

. atom

LE)

F()

B(1)

. B(2)

S F(T)

B(1)

C B FR)

F(7):,

 B(1)

| B(2) -

F(6).

B :

B(2)

o B@L sz
B

B(1)

~ B(Q1)

B(1)

CFE)

F(2)
R
@)

FE)

atom

'B(1)
B(1) |
F(z) _
F@)
FR)

F3)

F@)

T F(4)

F(4)

F(4)

F(5)

F(5):

B2
e
B
B .

B(2)
B(2)

B(2)

B

' B(2)

atom angle

FE8) '114(_1):4'
F9) - 129(1)

RN )

1 F6) - 651) -

)

B(2) ,

RS 148(1) ¢

F(7)  75(1)

FO) 118(1)

F(8) 1 110(2)

F(6) - 78.6(9)

F(9) 100(1)
F(8) -46..5(9)' |
F(8) . 48.2(10)
BEe | S00) o B @ T
RS s |
FG)  10)
. 95(2) -
o) 6209)

F(4)  1230) l

F6) - 99(1) -

F(4) 116(1)

FG) . 96(1)

“F(8) 42(1)

‘atom °© atom . .  atom -

PT) B F@)

3(1) F(2) B(2)

BY)  F@)  K)

. B@®  FQ PO

- B(l) F@) B2
CFm o osara0) o B@. |
B O

B FE) . F@)

B@2)S F@)  FE)

B F@  B@.
CBYFW FO)
B2) . F(4)  F9)

B FG) B

CBU)  FE®)  FO)

B@).  FG) . FE)

x4 BQ)  B@  F@
BO . B®  FE

B B R®

CF® . B R

SR B@ FE)

CFQ) B®  FM)

FQ) . B R

K@ B@® G

CF®) - B® . FM

F@) - B@) . F@)

. s19

angle .

112(1)

13.6(7)

480)

- 54(1)

13.9(6)

so(l) .

69(1)

13.7(7)

, 52.:3'(9)

59(1)

1.9(7)

- 52(1),
51(1)
10U =

©99(2)

155(3)

513)
C117(1)

97(2).

10)
76(1) -
93(1)

76(1)

148(1)
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Table 5. Bond' Angles(°®) (continued)

atom

F(4)
 F(4)

0

F(5)
4 F(S).._
, -F'(7‘)‘.
FE

B(1)

B(1)
- BQ)

“F(2) :

. .

_ atom.

B@

B(2)

" B(2) .

B@)

B
- B(2)

- B(2).

F(6)

R

FT).

F(7)

F®

F®)

F(9)

CF(O)
L F(O)

_ e

F(9)

" atom

R 0)

FT)

F(9)

K
E©)
~F(@)
y F(s_)

F(9)

B(2)

| F(2)
BE)

B(2).

FG3)

BE)
R
5

F(4)
B(2)

B(2)

Cangle
‘96(1)' |

16,0(1); .
67(1)
 96( 1)
5
_109,('1') R
. 1091

| 109(1)

4.7(6)

66(1) - - |

- 63(1)

75(1)

«68(2)
)
e

48(1)

53(1)

I S S

- 91(1)" S

atom

0\

R

F(5)

U F(5)

:F(-‘e)

BQ)

- f_' e

-13.2(6) o

DRAEMEE e

F(7)

B(1)

)

By
: F(3) HAR(@)EE
LFG)

B

B

F(2)

PO

)

820

. atom

B(2)
B(2)
B(2)

B(2)

B
By
B@)
e
:F(s)'
F)
-

F(8)

F(8) |
FO)
©F(9)

F(9)

F9)

R

7 atom
F(6)

F(6)

CF(8)
Ry

F(9)

F(9)

0

B(2)

FO)
Q)
B(2) -

F(5)

s

SR

B
E(5)

- F(5)

B()
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Table 6. Bond Angles(®) -
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Table 6. Bond Angles(®) (continued)

atom  atom atom ' . angle - .atom atom  atom " angle
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