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Table 6. Atomic Coordinates and Isotropic Displacement Coefficients for
Non-Hydrogen Atoms in [(salen)VOVO(salen)][13] (III) with Estimated
Standard Deviations in Parentheses

atom x y z B(eq)*

The Cation

V(1)

V(2)

V(3)

V(4)

0(1)

0(2)

0(3)

0(4)

0(5)

0(6)

0(7)

0(8)

0(9)
0(10)

0(11)

0(12)

N(1)

N(2)

N(3)

N(4)

N(5)

N(6)

N(7)

N(8)

C(1)

C(2)

C(3)

C(4)

C(5)

C(6)

C(7)

0.1023(1)

0.3589(1)
0.4014(1)

0.1435(1)

0.1393(6)

0.0394(5)

0.2043(5)

0.3890(5)

0.3251(5)

0.4671(6)

0.3795(6)

0.4688(6)
0.2942(6)

0.1034(6)

0.1661(6)

0.0389(6)

0.0863(7)

-0.0006(7)

0.3455(6)

0.2841(7)

0.4116(7)

0.4914(7)

0.1700(7)

0.2331(7)
0.1985(8)

0.255(1)-

0.320(1)-

0.327(1)-

0.266(1)-

0.2017(9)

0.136(1)-

0.0579(1)

0.0898(1)

0.4369(1)

0.4149(1)

0.0213(4)

0.1383(4)

0.0801(4)

0.0615(4)

0.1850(4)

0.0898(4)

0.5325(4)

0.4745(4)

0.4136(4)

0.4468(4)

0.3177(4)

0.4215(4)

-0.0448(5)

0.0712(5)

-0.0182(5)

0.0895(5)

0.4020(5)

0.3447(5)

0.5217(5)
0.4100(5)

-0.0368(6)

0.0390(7)

0.0984(8)

0.1564(8)

0.1553(7)

-0.0972(6)

0.1002(7)

0.1557(1)

0.3843(2)

0.3532(2)

0.1240(2)

0.0373(6)

0.0984(6)

0.2616(6)

0.2658(6)

0.4024(6)

0.4748(6)

0.4319(8)

0.2934(6)

0.2593(7)

0.2365(6)

0.0992(7)

0.0293(7)

0.1473(7)

0.2190(8)

0.3641(7)

0.4783(7)

0.4804(8)

0.3444(7)

0.1515(7)

0.0413(7)

0.0252(8)

-0.032(1)

-0.042(1)

-0.001(1)

0.051(1)

0.0647(9)

0.114(1)

2.18(4)

2.29(4)

2.63(5)

2.69(5)

3.2(2)

2.8(2)

2.7(2)

2.9(2)

2.7(2)

3.7(2)

4.3(2)

2.8(2)
3.6(2)

3.0(2)
3.6(2)

3.8(2)

2.7(2)

3.1(2)

2.4(2)

2.7(2)

3.1(2)

2.9(2)

2.8(2)

2.8(2)

2.8(3)

4.0(3)

4.8(4)

4.9(4)

4.2(3)

3.1(3)

3.3(3)



Table 6. (Continued)

atom x y z B(eq)

C(8)

C(9)
C(10)
C(11)
C(12)

C(13)

C(14)

C(15)

C(16)

C(17)

C(18)

C(19)

C(20)

C(21)

C(22)

C(23)

C(24)

C(25)

C(26)

C(27)

C(28)

C(29)

C(30)

C(31)

C(32)

C(33)

C(34)

C(35)

C(36)

C(37)
C(38)

C(39)

C(40)

C(41)

0.014(1)

-0.002(1)

-0.0546(8)
-0.0615(8)
-0.122(1)
-0.133(1)
-0.087(1)
-0.0289(9)

-0.0144(8)

0.4538(8)

0.517(1)

0.583(1)-

0.584(1)-
0.523(1)-
0.4568(8)
0.3925(8)

0.2873(8)
0.2958(9)
0.222(1)

0.1983(9)
0.122(1)

0.093(1)

0.140(1)

0.217(1)
0.2471(8)
0.314(1)

0.257(1)
0.189(1)
0.177(1)
0.235(1)
0.302(1)
0.362(1)
0.476(1)

0.483(1)

-0.0577(8)
0.0100(8)

0.1282(8)
0.1913(7)

0.2503(9)
0.3112(8)
0.3110(7)
0.2541(7)

0.1931(7)

0.0085(6)

0.0171(7)

0.0386(9)

0.1029(8)

0.1128(6)

-0.0565(6)

-0.0674(6)
-0.0380(6)
0.0214(6)

0.1391(7)
0.2060(6)

0.2509(7)

0.3133(7)
0.3311(7)

0.2879(6)

0.2254(6)

0.5472(6)

0.6102(8)

0.6269(9)

0.579(1)
0.518(1)
0.4978(7)
0.4328(8)
0.3384(7)

0.2945(7)

0.183(1)

0.261(1)
0.234(1)

0.196(1)

0.223(1)
0.187(1)

0.122(1)

0.093(1)

0.131(1)

0.249(1)

0.206(1)

0.185(1)

0.206(1)

0.249(1)

0.273(1)
0.3200(9)
0.4111(9)

0.510(1)

0.5011(9)

0.4675(9)
0.486(1)

0.452(1)

0.398(1)

0.378(1)
0.4146(9)

0.475(1)

0.474(1)

0.520(1)
0.568(1)
0.575(1)
0.526(1)

0.537(1)
0.502(1)

0.400(1)

4.3(4)

4.4(4)

3.6(3)
3.1(3)
4.9(4)
5.0(4)

4.8(4)

3.6(3)

3.1(3)
2.9(3)

3.7(3)
4.7(4)

4.3(4)

3.5(3)
2.8(3)
2.5(3)
2.7(3)
3.3(3)
3.1(3)
2.9(3)

3.8(3)

4.2(4)

4.1(3)

3.2(3)

2.5(3)
3.1(3)
4.8(4)

5.9(5)
6.3(5)
5.7(5)
3.6(3)
4.3(4)

3.7(3)

4.1(3)



Table 6. (Continued)

atom x y z B(eq)

C(42)

C(43)

C(44)

C(45)

C(46)

C(47)

C(48)

C(49)

C(50)

C(51)

C(52)

C(53)

C(54)

C(55)

C(56)

C(57)

C(58)

C(59)

C(60)

C(61)

C(62)

C(63)

C(64)

0.5467(9)

0.5558(8)

0.609(1)
0.616(1)

0.577(1)

0.528(1)

0.5134(8)

0.0392(9)

-0.029(1)

-0.094(1)

-0.089(1)

-0.021(1)

0.0457(8)

0.118(1)

0.2428(9)

0.233(1)
0.293(1)

0.3017(9)

0.373(1)

0.384(1)

0.318(1)

0.248(1)

0.2365(9)

0.3274(6)

0.3707(6)
0.3377(8)

0.376(1)
0.444(1)

0.4773(8)

0.4397(6)

0.5022(6)

0.5000(7)

0.5581(8)

0.6192(8)

0.6253(7)

0.5657(7)

0.5742(6)

0.5342(6)
0.4777(7)

0.3571(6)

0.2893(6)

0.2375(7)

0.1740(7)

0.1564(7)

0.2044(7)

0.2713(6)

0.292(1)

0.229(1)
0.161(1)

0.097(1)
0.101(1)

0.166(1)

0.2297(9)

0.246(1)

0.284(1)

0.296(1)

0.273(1)

0.235(1)

0.221(1)

0.185(1)

0.116(1)
0.015(1)
0.025(1)

0.049(1)

0.030(1)

0.054(1)

0.089(1)

0.106(1)

0.085(1)

3.3(3)

2.9(3)
4.5(4)

5.1(4)

5.7(5)

4.0(3)

2.7(3)

2.9(3)

4.2(4)

4.9(4)

4.8(4)

4.2(4)

3.2(3)

3.1(3)

3.4(3)

4.0(4)

3.2(3)

3.1(3)

3.7(3)

4.1(3)

4.1(4)

4.1(4)

3.0(3)

0.74615(8)

0.56976(7)

0.37810(8)

1.12979(8)

0.93797(7)

0.74390(8)

0.25110(5)

0.29642(5)

0.32886(6)

0.16444(7)

0.15249(6)

0.14322(7)

0.7246(1)

0.77044(7)

0.7846(1)

0.7426(1)

0.56050(8)

0.3765(1)

R)B(eq) = 8,K2/3 { U1 (aa*)2 + U22(bb*)2+ U33 (cc*) 2

+ 2U73bb*cc*cosa)

+ 2U1 2 mz*bb*cosy + 2Uam*cc*cos]3

The Anion

I(1)

1(2)

1(3)

1(4)

I(5)

1(6)

5.40(3)

4.09(2)

6.01(3)

6.06(3)

4.89(3)

6.56(3)



Table 7. Atomic Coordinates and Isotropic Displacement Coefficients for
Non-Hydrogen Atoms in [(salen)VOVO(salen)][CO14] (IV) with Estimated
Standard Deviations in Parentheses

atom x y z B(eq)*

The Cation

V(1)

V(2)

0(1)

0(2)

0(3)

0(4)

0(5)

0(6)

N(1)

N(2)

N(3)

N(4)

C(1)

C(2)

C(3)

C(4)

C(5)

C(6)

C(7)

C(8)

C(9)

C(10)

C(11)

C(12)

C(13)

C(14)

C(15)

C(16)

C(17)

C(18)

C(19)

C(20)

0.86695(6)

0.69726(6)

1.0031(2)

0.9523(2)

0.7864(2)

0.8280(2)

0.7282(3)

0.6242(3).

0.8215(3)

0.7633(3)

0.6432(3)

0.5649(3)

1.0029(4)

1.0856(4)

1.0889(4)

1.0148(5)

0.9340(4)

0.9262(4)

0.8479(4)

0.7533(4)

0.6863(4)

0.7568(4)

0.8273(4)

0.8052(5)

0.8711(5)

0.9648(5)

0.9911(4)

0.9227(4)

0.8366(4)

0.9229(4)

0.9303(5)

0.8558(5)

0.42219(5)

0.39632(5)

0.5142(2)

0.3151(2)

0.4005(2)

0.4860(2)

0.2670(2)

0.4020(2)

0.5489(3)

0.3551(3)
0.5254(3)

0.3307(3)

0.6066(3)
0.6456(3)

0.7408(4)

0.8043(4)

0.7694(3)

0.6709(3)

0.6408(3)

0.5308(4)

0.4209(4)

0.2626(3)

0.1907(3)

0.0903(4)

0.0198(4)

0.0487(4)

0.1467(3)

0.2203(3)

0.5784(3)

0.6099(3)

0.7049(3)

0.7704(3)

0.84247(6)

0.53083(7)

0.8448(3)

0.8133(3)

0.7123(3)

0.5403(3)

0.4593(3)

0.4131(3)

0.9789(3)

0.9393(3)
0.6606(3)

0.6057(3)

0.8430(4)

0.7803(4)

0.7779(4)

0.8404(5)

0.9043(4)

0.9056(4)

0.9832(4)

1.0753(4)

1.0140(5)

0.9323(4)

0.8665(4)

0.8627(5)

0.8084(5)

0.7546(5)

0.7547(4)

0.8112(4)

0.5325(4)

0.4698(4)

0.4614(4)

0.5180(5) 5.9(1)

3.76(2)

4.05(2)

4.69(7)

4.32(6)

4.39(6)

4.52(7)

4.64(7)

5.34(7)

4.21(8)

4.22(8)

4.20(8)

4.30(8)

4.3(1)

4.8(1)

5.3(1)

5.8(1)

5.1(1)

4.1(1)

4.4(1)

5.1(1)

5.5(1)

4.7(1)

4.4(1)

5.7(1)

6.3(1)

6.3(1)

5.1(1)

4.3(1)

4.1(1)

4.8(1)

5.5(1)



Table 7. (Continued)

atom x y z B(eq)

C(21) 0.7729(4) 0.7410(3) 0.5835(5) 5.4(1)
C(22) 0.7604(4) 0.6445(3) 0.5906(4) 4.3(1)
C(23) 0.6744(4) 0.6157(4) 0.6626(4) 4.6(1)
C(24) 0.5568(4) 0.5059(3) 0.7403(4) 4.9(1)
C(25) 0.4846(4) 0.4004(4) 0.6614(5) 5.3(1)
C(26) 0.5576(4) 0.2440(4) 0.6171(4) 4.7(1)
C(27) 0.6324(4) 0.1711(3) 0.5686(4) 4.3(1)
C(28) 0.6179(4) 0.0818(4) 0.5945(4) 5.3(1)
C(29) 0.6831(5) 0.0076(3) 0.5432(5) 5.4(1)
C(30) 0.7633(5) 0.0213(4) 0.4654(5) 5.8(1)
C(31) 0.7789(4) 0.1080(4) 0.4382(5) 5.5(1)
C(32) 0.7149(4) 0.1842(3) 0.4899(4) 4.2(1)

The Anion

Cl(1) 0.3935(1) 0.2014(1) 0.9145(1) 6.87(4)
0(7) 0.369(1) 0.2431(9) 0.829(1) 14.3(3)
O(7') 0.424(1) 0.310(1) 0.929(2) 11.0(5)
0(8) 0.429(1) 0.268(1) 1.034(1) 15.8(4)
0(8') 0.375(2) 0.235(2) 1.042(2) 13.0(6)
0(9') 0.299(2) 0.160(2) 0.834(2) 25.2(8)

0(9) 0.2986(7) 0.1332(8) 0.917(1) 10.8(3)
0(10) 0.4827(4) 0.1486(4) 0.8720(5) 10.4(1)

Disordered Acetonitrile Solvent Molecule

C(33) 0.5085(5) 0.1210(5) 0.2227(6) 7.2(2)
C(34) 0.5988(5) 0.1085(6) 0.1455(7) 9.1(2)
N(5) 0.4382(5) 0.1313(5) 0.2870(6) 10.0(2)

Beq)= 813{ U 1(a*) 2 + U2 2 (bb*)2+ Uzz(cc*)2 + 2U 2a*bb*cosy + 2U1 3az*cc*cosfl

+ 2U.3bb*cc*cosa)



Table 8. Anisotropic Displacement Parameters for [(salen)VOVO(salen)][z13] (H1I)

atom

I(1)

1(2)

1(3)

1(4)

1(5)

1(6)

V(1)

V(2)

V(3)

V(4)

0(1)

0(2)

0(3)

0(4)

0(5)

0(6)

0(7)

0(8)

0(9)

0(10)

0(11)

0(12)

N(1)

N(2)

U1 1

0.0796(7)

0.0669(6)

0.0706(8)

0.0527(7)

0.0594(6)

0.0678(8)

0.026(1)

0.026(1)

0.043(1)

0.037(1)

0.051(5)

0.036(5)

0.029(4)

0.036(5)

0.038(5)

0.037(5)

0.065(6)

0.047(5)

0.036(5)

0.041(5)

0.052(6)

0.048(5)

0.043(6)

0.036(6)

U 2 2

0.0412(6)

0.0479(5)

0.0882(9)

0.1069(9)

0.0716(7)

0.1066(10)

0.032(1)

0.030(1)

0.029(1)

0.030(1)

0.043(5)

0.035(5)

0.038(5)

0.041(5)

0.025(4)

0.047(5)

0.037(5)

0.030(4)

0.056(6)

0.035(5)

0.035(5)

0.042(5)

0.034(6)

0.047(7)

U33

0.1024(9)

0.0469(6)

0.0866(8)

0.0835(8)

0.0698(7)

0.0737(8)

0.026(1)

0.032(1)

0.041(1)

0.045(1)

0.035(5)

0.033(5)

0.039(5)

0.045(5)

0.052(5)

0.048(5)

0.095(7)

0.045(5)

0.053(6)

0.053(5)

0.068(6)

0.057(6)

0.024(5)

0.038(6)

U12

-0.0060(5)

-0.0047(4)

0.0026(6)

-0.0075(6)

-0.0053(5)

-0.0143(7)

0.0003(8)

-0.0018(8)

0.0070(9)

0.0022(9)

0.018(4)

0.004(4)

0.005(4)

0.006(4)

0.003(4)

-0.003(4)

0.001(4)

0.007(4)

0.010(4)

0.011(4)

-0.001(4)

-0.003(4)

-0.003(5)

-0.001(5)

U13

0.0535(7)

0.0230(5)

0.0468(7)

0.0274(6)

0.0344(5)

0.0219(6)

0.0120(9)

0.0104(9)

0.029(1)

0.024(1)

0.028(4)

0.013(4)

0.015(4)

0.021(4)

0.026(4)

0.007(4)

0.064(6)

0.034(4)

0.024(4)

0.029(4)

0.038(5)

0.020(5)

0.010(5)

0.016(5)

U23

0.0158(5)

0.0198(4)

0.0261(6)

0.0404(7)

0.0247(5)

0.0256(7)

0.0065(9)

0.0115(9)

0.0135(9)

0.0142(10)

0.017(4)

0.009(4)

0.013(4)

0.022(4)

0.015(4)

0.018(4)

0.013(5)

0.012(4)

0.022(4)

0.020(4)

0.016(4)

0.019(4)

0.007(4)

0.013(5)



Table 8. (Continued)

atom

N(3)

N(4)

N(5)

N(6)

N(7)

N(8)

C( 1)

C(2)

C(3)

C(4)

C(5)

C(6)

C(7)

C(8)

C(9)

C(10)

C(11)

C(12)

C(13)

C(14)

C(15)

C(16)

C(17)

C(18)

Unl

0.030(6)

0.045(6)

0.043(6)

0.042(6)

0.049(6)

0.050(7)

0.034(7)

0.040(8)

0.037(8)

0.051(10)

0.047(9)

0.035(7)

0.038(8)

0.043(8)

0.042(8)

0.015(6)

0.020(6)

0.046(9)

0.042(9)

0.052(10)

0.033(7)

0.020(6)

0.024(7)

0.045(8)

U 2 2

0.031(6)

0.031(6)

0.043(6)

0.033(6)

0.028(6)

0.027(6)

0.045(8)

0.056(9)

0.07(1)

0.053(10)

0.050(9)

0.037(8)

0.051(9)

0.08(1)

0.08(1)

0.08(1)

0.053(8)

0.07(1)

0.048(10)

0.034(8)

0.038(8)

0.041(8)

0.043(8)

0.051(8)

U3 3

0.035(6)

0.033(6)

0.032(6)

0.032(6)

0.042(6)

0.036(6)

0.013(6)

0.047(9)

0.046(9)

0.06(1)

0.044(8)

0.026(7)

0.023(7)

0.052(9)

0.062(10)

0.024(7)

0.038(7)

0.051(9)

0.08(1)

0.07(1)

0.055(9)

0.036(7)

0.040(7)

0.052(9)

U12

0.005(4)

0.005(5)

-0.008(5)

0.003(5)

-0.004(5)

0.004(5)

0.002(6)

-0.001(7)

-0.001(7)

0.007(7)

-0.002(7)

-0.001(6)

-0.011(6)

-0.015(7)

-0.004(7)

0.002(7)

0.005(6)

-0.014(8)

-0.006(7)

-0.007(7)

0.006(6)

-0.004(6)

0.002(6)

0.003(6)

U13

0.015(5)

0.022(5)

0.012(5)

0.009(5)

0.025(5)

0.023(5)

0.008(5)

0.021(7)

0.014(7)

0.019(8)

0.010(7)

-0.003(6)

-0.006(6)

0.012(7)

0.036(7)

0.005(5)

0.018(6)

0.014(7)

0.025(8)

0.009(8)

0.014(6)

0.001(6)

0.014(6)

0.027(7)

U23

0.015(5)

0.012(5)

0.009(5)

0.015(5)

0.015(5)

0.010(4)

-0.009(5)

-0.006(7)

-0.023(8)

-0.005(8)

-0.001(7)

0.002(6)

0.013(6)

0.032(8)

0.020(8)

-0.001(7)

-0.004(6)

-0.007(8)

-0.013(8)

0.005(7)

0.008(7)

-0.005(6)

0.010(6)

0.013(7)



Table 8. (Continued)

atom

C(19)

C(20)

C(21)

C(22)

C(23)

C(24)

C(25)

C(26)

C(27)

C(28)

C(29)

C(30)

C(31)

C(32)

C(33)

C(34)

C(35)

C(36)

C(37)

C(38)

C(39)

C(40)

C(41)

C(42)

Uj 1

0.044(9)

0.044(9)

0.039(8)

0.032(7)

0.022(6)

0.036(7)

0.051(8)

0.053(8)

0.051(8)

0.052(9)

0.049(9)

0.049(9)

0.050(8)

0.032(7)

0.050(8)

0.06(1)

0.06(1)

0.06(1)

0.07(1)

0.049(8)

0.07(1)

0.040(8)

0.045(8)

0.036(8)

U22

0.08(1)

0.06(1)

0.027(7)

0.032(7)

0.032(7)

0.030(7)

0.045(8)

0.050(8)

0.030(7)

0.042(8)

0.041(8)

0.031(8)

0.031(7)

0.030(7)

0.035(8)

0.049(9)

0.07(1)

0.11(2)

0.10(1)

0.058(9)

0.07(1)

0.053(9)

0.036(8)

0.036(7)

U3 3

0.06(1)

0.052(9)

0.044(8)

0.035(7)

0.033(7)

0.035(7)

0.045(8)

0.026(7)

0.031(7)

0.053(9)

0.07(1)

0.055(9)

0.032(7)

0.032(7)

0.039(8)

0.07(1)

0.08(1)

0.08(1)

0.07(1)

0.030(7)

0.024(7)

0.047(8)

0.07(1)

0.035(7)

U12

-0.003(8)

-0.007(7)

0.004(6)

0.003(5)

-0.003(5)

-0.002(5)

-0.002(6)

-0.009(7)

-0.003(6)

0.007(7)

0.009(7)

0.004(6)

-0.007(6)

-0.011(5)

-0.011(6)

-0.010(8)

0.003(8)

-0.01(1)

-0.014(10)

-0.015(7)

-0.032(8)

-0.006(6)

0.006(6)

0.002(6)

U13

0.039(8)

0.025(7)

0.008(6)

0.010(6)

0.004(5)

0.012(6)

0.028(7)

0.024(6)

0.022(6)

0.034(7)

0.039(8)

0.007(7)

0.010(6)

0.011(6)

0.027(7)

0.032(9)

0.047(10)

0.059(10)

0.056(10)

0.021(6)

0.014(7)

0.007(6)

0.018(7)

0.012(6)

U23

0.009(9)

-0.012(7)

-0.005(6)

0.006(5)

0.006(5)

0.009(5)

0.022(6)

0.009(6)

0.000(5)

0.004(7)

0.008(7)

0.010(6)

0.004(6)

0.004(5)

-0.004(6)

0.002(8)

-0.031(9)

-0.02(1)

0.002(9)

-0.004(6)

0.008(7)

0.029(7)

0.023(7)

-0.008(6)



Table 8. (Continued)

atom U11  U2 2  U33  U1 2  U13  U23

C(43) 0.027(7) 0.038(7) 0.043(8) -0.002(5) 0.012(6) 0.008(6)

0(44) 0.040(8) 0.07(1) 0.043(9) 0.009(7) 0.017(7) -0.002(7)

C(45) 0.06(1) 0.11(1) 0.042(9) 0.020(9) 0.039(8) 0.025(9)

C(46) 0.053(10) 0.12(2) 0.07(1) 0.018(9) 0.043(9) 0.06(1)

C(47) 0.042(8) 0.08(1) 0.052(9) 0.013(7) 0.032(7) 0.031(7)

C(48) 0.035(7) 0.048(8) 0.028(7) -0.002(6) 0.018(6) 0.012(6)

C(49) 0.035(7) 0.044(8) 0.033(7) 0.003(6) 0.017(6) 0.011(6)

C(50) 0.061(10) 0.043(8) 0.069(10) -0.004(7) 0.040(8) 0.008(7)

C(51) 0.07(1) 0.06(1) 0.08(1) 0.007(8) 0.060(9) 0.021(9)

C(52) 0.033(8) 0.07(1) 0.08(1) 0.012(7) 0.033(8) 0.011(9)

C(53) 0.056(9) 0.031(8) 0.07(1) 0.005(6) 0.031(8) 0.003(7)

C(54) 0.026(7) 0.051(8) 0.046(8) -0.005(6) 0.019(6) 0.005(6)

C(55) 0.043(8) 0.027(7) 0.047(8) -0.001(6) 0.013(7) 0.015(6)

C(56) 0.035(7) 0.035(7) 0.068(9) -0.001(6) 0.024(7) 0.022(7)

C(57) 0.070(10) 0.047(8) 0.068(10) 0.005(7) 0.050(8) 0.027(7)

C(58) 0.062(9) 0.035(7) 0.035(7) -0.006(6) 0.034(7) 0.001(6)

((59) 0.046(8) 0.033(7) 0.045(8) -0.003(6) 0.024(6) 0.009(6)

C(60) 0.048(8) 0.048(9) 0.049(8) 0.008(7) 0.031(7) 0.008(7)

C(61) 0.062(10) 0.036(8) 0.053(9) 0.021(7) 0.029(8) 0.011(7)

C(62) 0.08(1) 0.030(8) 0.046(9) 0.002(7) 0.025(8) 0.011(6)

C(63) 0.062(10) 0.045(9) 0.055(9) 0.004(7) 0.027(8) 0.019(7)

C(64) 0.041(8) 0.027(7) 0.042(8) 0.000(6) 0.010(6) 0.012(6)

The general temperature factor expression:

exp(-27r2 (a-2 U11h2 + b*2 Uk22 0 + c*2U3312 + 2a*b*UI2 hk + 2a*c*Ut3 hl + 2b*c*U23kI))



Table 9. Anisotropic Displacement Parameters for [(salen)VOVO(salen)][CIO 4] (IV)

atom

V(1)

V(2)

Cl(1)

0(1)

0(2)

0(3)

0(4)

0(5)

0(6)

0(7)

0(7')

0(8)

0(8')

0(9')

0(9)

0(10)

N(1)

N(2)

N(3)

N(4)

N(5)

C(1)

C(2)

C(3)

U1

0.0462(4)

0.0558(4)

0.0822(9)

0.050(2)

0.054(2)

0.055(2)

0.060(2)

0.073(2)

0.079(2)

0.28(1)

0.110(10)

0.25(1)

0.22(2)

0.18(1)

0.073(5)

0.104(3)

0.051(2)

0.049(2)

0.054(2)

0.046(2)

0.107(4)

0.055(3)

0.062(3)

0.070(3)

U 2 2

0.0504(4)

0.0505(4)

0.0898(9)

0.055(2)

0.052(2)

0.062(2)

0.055(2)

0.051(2)

0.068(2)

0.220(8)

0.12(1)

0.145(9)

0.24(2)

0.35(3)

0.142(7)

0.162(4)

0.059(2)

0.062(2)

0.056(2)

0.057(2)

0.144(5)

0.056(2)

0.061(3)

0.075(3)

U33

0.0535(4)

0.0529(4)

0.0940(9)

0.080(2)

0.065(2)

0.056(2)

0.070(2)

0.062(2)

0.062(2)

0.167(7)

0.19(1)

0.103(7)

0.096(9)

0.19(1)

0.187(9)

0.149(4)

0.056(2)

0.060(2)

0.054(2)

0.060(2)

0.156(5)

0.051(2)

0.059(3)

0.065(3)

U12

0.0119(3)

0.0144(3)

0.0315(7)

0.015(1)

0.013(1)

0.014(1)

0.022(1)

0.017(1)

0.022(2)

0.178(7)

0.030(8)

-0.068(8)

0.12(1)

0.14(2)

-0.002(5)

0.076(3)

0.016(2)

0.017(2)

0.014(2)

0.011(2)

0.027(4)

0.003(2)

0.002(2)

0.002(2)

U13

0.0085(3)

0.0101(3)

0.0314(7)

0.016(1)

0.011(1)

0.004(1)

0.019(1)

0.020(1)

0.002(2)

0.139(7)

0.01(1)

0.062(8)

0.086(10)

-0.16(1)

0.043(5)

0.045(3)

0.011(2)

0.011(2)

0.006(2)

0.006(2)

0.044(4)

-0.005(2)

0.002(2)

0.004(2)

U23

0.0273(3)

0.0246(3)

0.0343(8)

0.031(1)

0.029(1)

0.030(1)

0.034(1)

0.030(1)

0.030(1)

0.153(5)

0.071(10)

-0.022(7)

0.089(10)

-0.16(2)

0.064(7)

0.061(3)

0.028(2)

0.032(2)

0.026(2)

0.024(2)

0.082(4)

0.025(2)

0.028(2)

0.041(2)



Table 9. (Continued)

atom

C(4)

C(5)

C(6)

C(7)

C(8)

C(9)

C(10)

0(11)

C(12)

C(13)

C(14)

C(15)

C(16)

C(17)

C(18)

C(19)

C(20)

C(21)

C(22)

C(23)

C(24)

C(25)

C(26)

C(27)

U11

0.091(4)

0.071(3)

0.053(2)

0.054(2)

0.064(3)

0.059(3)

0.055(3)

0.062(3)

0.081(3)

0.103(4)

0.104(4)

0.077(3)

0.062(3)

0.062(3)

0.067(3)

0.090(3)

0.106(4)

0.089(3)

0.060(3)

0.060(3)

0.061(3)

0.049(3)

0.053(3)

0.058(3)

U22

0.058(3)

0.051(2)

0.047(2)

0.060(3)

0.073(3)

0.085(3)

0.066(3)

0.050(2)

0.061(3)

0.051(3)

0.059(3)

0.056(3)

0.051(2)

0.046(2)

0.058(3)

0.055(3)

0.052(2)

0.046(2)

0.051(2)

0.063(3)

0.065(3)

0.079(3)

0.064(3)

0.050(2)

U33

0.078(3)

0.072(3)

0.055(2)

0.056(2)

0.071(3)

0.089(3)

0.065(3)

0.057(2)

0.079(3)

0.084(3)

0.079(3)

0.062(3)

0.049(2)

0.049(2)

0.062(3)

0.067(3)

0.078(3)

0.073(3)

0.052(2)

0.056(2)

0.067(3)

0.079(3)

0.056(2)

0.054(2)

U12

0.002(3)

0.015(2)

0.011(2)

0.015(2)

0.030(2)

0.029(2)

0.005(2)

0.005(2)

0.005(3)

0.014(3)

0.031(3)

0.020(2)

0.006(2)

0.009(2)

0.015(2)

0.008(2)

0.020(3)

0.023(2)

0.018(2)

0.022(2)

0.026(2)

0.019(2)

-0.003(2)

0.001(2)

U13

-0.005(3)

-0.003(2)

-0.002(2)

0.008(2)

0.030(2)

0.031(2)

0.001(2)

-0.001(2)

0.004(3)

-0.002(3)

0.005(3)

0.011(2)

-0.005(2)

-0.002(2)

0.012(2)

0.013(3)

0.013(3)

0.008(3)

0.000(2)

0.004(2)

0.016(2)

0.014(2)

0.004(2)

0.001(2)

U23

0.040(2)

0.026(2)

0.020(2)

0.023(2)

0.034(2)

0.053(3)

0.038(2)

0.026(2)

0.037(2)

0.027(2)

0.025(2)

0.024(2)

0.020(2)

0.021(2)

0.027(2)

0.029(2)

0.035(2)

0.024(2)

0.018(2)

0.022(2)

0.026(2)

0.036(2)

0.024(2)

0.022(2)



Table 9. (Continued)

atom U11  U 2 2  U33 U 1 2  U 1 3  U 2 3

C(28) 0.072(3) 0.063(3) 0.065(3) -0.007(2) 0.003(2) 0.034(2)

C(29) 0.089(4) 0.050(2) 0.074(3) 0.009(2) 0.007(3) 0.034(2)

C(30) 0.088(4) 0.058(3) 0.087(3) 0.021(2) 0.015(3) 0.038(2)

C(31) 0.085(3) 0.062(3) 0.072(3) 0.023(2) 0.024(2) 0.035(2)

C(32) 0.062(3) 0.050(2) 0.048(2) 0.006(2) 0.005(2) 0.021(2)

C(33) 0.074(4) 0.103(4) 0.099(4) 0.003(3) 0.012(3) 0.051(3)

C(34) 0.077(4) 0.161(6) 0.104(4) 0.004(4) 0.015(3) 0.058(4)

The general temperature factor expression:

exp(-2r 2(a*2Uih2 + b*2U22 k2 + c*2 U33 12 + 2a*b*Ui2hk + 2a*c*Ui3hl + 2b*c*U23kl))


