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Table 1. Atomic coordinates ( x 10%) and equivalent isotropic displacement parameters (A2x 103
U(eq) is defined as one third of the trace of the orthogonalized U¥ tensor.

Compound 1
X y ‘ z U(eq)
Zn(l) : 7909(1) 7909(1) 0 52(1)

- N(D 8194(3) 7263(3) -1301(2) 55(1)
c() : 7665(4)  7276(4) -2052(4) 68(1)
o) 6785(3) 6785(3) 0 : 91(2)
N@2) 9186(3) 7338(3) 219(2) 47(1)
C(2) 7885(6) 6744(5) -2788(4) 81(2)
CcE3) ' 8697(6) 6179(5) - 22752(3) 90(2)
(o)) 9235(4) 6131(4) -2003(3) 70(1)
coy 8970(3) 6701(3) -1277(3) 49(1)
C(6) 9528(3) 6743(3) -442(3) 43(1)
C(7) : 10356(3) 6264(3) -195(3) S1(1)
C(®) : 10577(3) 6585(3) 678(3) 48(1)
C©) 11296(3) ©6389(4) 1295(4) 62(1)
C10) 11302(4) 6874(5) . 2093(4) 72(2)
C(1n 10583(4) 7538(4) 2303(3) 67(1)
C(12) ' - 9856(4) 7751(4) 1725(3) 60(1)
Cc(13) 9839(3) ~7266(3) 904(3) 47(1)
C(14) - 7003(14) 5798(9) ©132(13) 115(5)
C(15) : 6210(20) 5541(16) -1210(20) 83(9)
C(16) : 6320(70) 4860(110) -120(80) 480(120)
c(m 5790(50) 5410(30) . 190(60) 170(30)
C(18) : 6100(120) 5380(140) -700(120)  730(80)
Compound 2

X Ly z : U(eq)
N(I) , 1663(6) 9080(4) 6185(4) 42(2)
B(l) 2041(9) 8998(6) 7418(7) 46(2)
() 2108(8) 9700(5) 5643(6) 54(2)
N(2) 1182(6) 8134(4) 7408(4) 41(2)
C(2) ' Al727(9) 9690(6) ‘ 4618(6) 61(3)
CQ) '872(9)  9030(6) 4137(6) 64(3)
C4) 398(8) 8387(5) 4686(6) 54(2)
C) 805(8) 8425(5) ~  5726(6) 46(2)
C(6) 463(8) 7847(5) 6473(5) 43(2)

- CH -281(8) 7102(5) 6541(6) -5
C® -28(8) 6909(5) 7589(6) 49(2)
%) -455(8) 6249(5) 8151(7) 68(3)
C(10) _ 38(10) 6252(6) 9183(7) : 71(3)
C(11) ' 943(9) 6906(6) 9664(6) 63(2)




F
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-

C(12) : 1371(8) 7558(5) 9145(6) 56(2)
C(13) ' 890(7) 7556(5) 8104(6) 46(2)
C(14) 3795(8) 8867(5) 7834(5) 42(2)
Cy15) : 4727(8) 8473(5) 7288(6) 56(2)
C(16) 6195(9) 82946) 7697(6) 79(3)
C(7) 6796(9) 8501(5) 8681(7) 69(3)
C(18) ©5934(9) 8905(5) 9236(6) 67(3)
C(19) o 4465(8) 9092(5) 8814(6) 60(2)
CQ20) 1328(8) 9788(5). 7883(5) 40(2)
c@l) 1978(9) 10573(5) ~ 8011(6) 60(2)
C(22) 1378(10) 11264(6) 8396(6) 74(3)
C(23) 55(11) 11153(6) 8708(6) 74(3)
C(24) -650(10) 10382(6) 8607(6) - 78(3)
ces) -22(9) 9708(5) 8193(5) 59(2)
Compoﬁnd3

X y Tz Uleq)
N(4) 4499(02) 2113(3) 144203) 51(D)
NQ3) 3817(2) 1395(3) 2674(3) 55(1)
C(19) 4310Q2) 1183(4) 1185(4) 51(1)
C(26) : . 4822(2) 2439(4) 658(4). 53(1)
C(18) ' 3931(2) 745(4) - 1921(4) 50(1)
C(20) © 4504(2) 907(4) - 262(4) - 61(2)
C(14) _ 3487(2) 1110(5) 3438(4) 72(2)
c@ 4842(2) 1706(4) -90(4) 57(2)
c(17) 3702(2) -195(4) 1937(5) 70(2)
C(23) 54123) 2797(6) -1077(4) 83(2)
CQ2) 5142(2) 1912(5) -975(4) 79(2)
C(15) : 32592) - 179(5) 3495(5) 78(2)
C@5) : ' 5103(2) 3343(4) 538(4) 63(2)
C(16) O 33643) -477(5) 2729(6) 85(2)
C(24) _ S 54002) . 3521(5) -330(5) - 80(2)
Be(2) 4195(4) 2500 2500 54(3)
N(2) 7254(2) - 6019(3) 1207(3) 44(1)
N(1) 6852(2) 477203) 2389(3) 51(1)
C(13) 7429(2) 6819(3) 648(3) 45(1)
C(8) 6979(2) 7530(4) . 589(4) 52(1)
C(6) 6696(2) 6228(4) 1486(4) 47(1)
C(12) 7950(2) - 6989(4) 179(4) 57(1)
o'0)) o 6515(2) 7118(4) 1123(4) 58(1)
CG5) . 6457(2) 5441(4) 2115(4) 51(1)
c() 6695(2) 3989(4) . 2954(4) 67(2)
C4) = 5891(2) 5336(4) 2407(4) 67(2)
Be(1) 7500 5000 1773(7) 48(2)
CcQ) | 6134(3) 3858(5) 3251(4) 81(2)
C(10) 7587(3) 8542(4) -429(5) - 87(2)

o¢)} © 7076(3) 8405(4) 44(4) 76(2)




-
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can 8018(3) 7835(4) -351(4) : 77(2)
C(3) : 5732(3) 4538(5) 2965(5) 81(2)
- Compound 4

X y z U(eq)
N(1) _ 7393) 6545(3) 3157(2) 46(1)
NG3) -3365(4) 4267(3) 3601(2) 62(1)
NQ) ' -960(3) 5143(2) 3514(2) 46(1)
C(24) -1872(5) 4283(3) 3703(2) 50(1)
can | 1516(4) 5707(4) 3490(2) 55(1)
C(20) : -984(6) 3412(3) 4026(2) _ 64(1)
C(18) ' 496(4) 4831(3) C37032) - 52(1)
o)) 2016(4) 7200(3) 3462(2) | 45(1)
C(1) L -1361(4) 5966(3) 2180(2) 47(1)
C2) -290(5) | 54133) 1753(2) - 66(1)
C(16) A 3064(5) 5800(5) 35882) 7))
C(12) -2363(5) 7130(3) - 4226(2) 60(1)
C@®) , -2545(4) 8164(3) 3094(2) 59(1)
C(14) 2943(5) 7613(5) 3028(2) 77(1)
C(22) . -3238(7) 24144) 4166(3) 95(2)
C(13) 1421(5) 7486(4) 2928(2) 61(1)
C(10) : - -3696(6) . 8860(4) 4219(3) : 88(2)
B(l) -1042(5) 6246(3) 3057(2) 42(1)
C(19) : 517(6) 3788(4) 4012(2) 69(1) .
cay , -3209(5) 7934(4) 4595(3) 76(1)
C@3) -550(7) 5056(4) 1023(3) 81(2)
C(23) -4018(6) 3324(4) 3838(2) 78(1)
C(®) 2726(5) . 6144(3) 1826(2) 72(1)
C(15) 3743(5) 6767(5) 3347(3) 88(2)
C(5) -2968(7) 5823(4) | 1087(3) 94(2)
C@2h . C-1745(7) 2459(4) 4265(3) | 85(2) |
() -3368(5)  8981(3) 3471(3) 77(1)

C(4) -1886(8) 5275(4) 690(3) - 97(2)




/’
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- Table 2. Bond lengths [A] and angles [°]

Compound 1
Zn(1)-N(2) , 1.968(3)
Zn(1)-N(2)#1 , " 1.968(3)
Zn(1)-N(1) 2:189(4)
Zn(1)-N(D#1 2.189(4)
Zn(1)-0(1) 2.204(6)
N(1)-C(5) 1.330(6)
N(D-C(D) 1.347(6)
C()-C(2) 1.365(8)
0(1)-C(14) 1.417(13)
O(1)-C(14)#1 1.417(13)
N(2)-C(6) 1.376(5)
N(2)-C(13) 1.376(5)
C(2)-C(3) 1.374(10)
C(3)-C(4) 1.353(8)
C(4)-C(5) 1.396(6)
C(5)-C(6) 1.477(6)
C(6)-C(7) 1.377(6)
C(7)-C(8) 1.420(7)
C(8)-C(9) - 1.388(7)
C(8)-C(13) 1.435(6)
C(9)-C(10) - 1.377(8)
C(10)-C(11) . 1.394(9)
C(11)-C(12) 1.365(7)
C(12)-C(13) 1.406(6)
C(14)-C(16) ' 1.65(7)
C(14)-C(17) 1.77(6)
C(14)-C(18) 1.86(10)
C(15)-C(18) , 0.81(16) -
C(15)-C(16) ’ 1.90(17)
C(15)-C(17)#1 1.92(10)
C(16)-C(17) ' 1.16(12)
C(16)-C(18) 1.2(2)
C(16)-C(17)#1 1.81(19)
CU7)-CN#L 0.94(12)
C(17)-C(18)#1 1.4(3)
C(17)-C(18) 1.4(2)
C(17)-C(16)#1 1.81(19)
C(17)-C(15)#1 o L92(10)
C18)-C(1H#1 ' - 1.4(3)
N(2)-Zn(1)-N(2)#1 138.8(2)
N(2)-Zn(1)-N(1) 79.75(14)
N(2)#1-Zn(1)-N(1) 106.96(13)
N(2)-Zn(1)-N(1)#1 106.96(13) .
NQ)#1-Zn(1)-N(1)#1 79.75(14)
N(1)-Zn(1)-N(1)#1 161.4(2)
N(2)-Zn(1)-O(1) ' 110.60(11)
N(2)#1-Zn(1)-O(1) 110.60(11)
N(1)-Zn(1)-O(1) 80.69(11)
N(1)#1-Zn(1)-0(1) 80.69(11)

- C(5)-N()-C(1) 118.2(4)
C(5)-N(1)-Zn(1) 111.2(3)
C(1)-N(1)-Zn(1) 130.2(3)

N(D-C(1)-C(2) 123.4(5)




v
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C(14)-0(1)-C(14)#1 115.6(16)
C(14)-0(1)-Zn(1) 122.2(8)
C(14)#1-0(D)-Zn(1) 122.2(8)
C(6)-N(2)-C(13) - 105.7(3)
C(6)-N(2)-Zn(1) 115.6(3)
C(13)-N(2)-Zn(D) 138.3(3)
C(1)-C(2)-C(3) 117.4(5)
C(4)-C(3)-C(2) 120.8(5)
C(3)-C(4)-C(5) 118.6(5)
N(1)-C(5)-C(4) 121.5(5)
N(1)-C(5)-C(6) _ 115.1(4)
C(4)-C(5)-C(6) 123.4(4)
N(2)-C(6)-C(7) 112.5(4)
N(2)-C(6)-C(5) 117.2(3)
C(7)-C6)-C(5) - - 130.3(4)
C(6)-C(7)-C(8) : 106.2(4)
C(9)-C(8)-C(7) 135.4(4)
C(9)-C(8)-C(13) 118.9(4)
C(7)-C(8)-C(13) ' 105.7(4)
C(10)-C(9)-C(8) : 119.5(5)
C(9)-C(10)-C(11) 121.1(5)
C(12)-C(11)-C(10) 121.8(5)
C(11)-C(12)-C(13) 118.0(5)
N(2)-C(13)-C(12) 129.4(4)
N(2)-C(13)-C(8) 109.9(4)
C(12)-C(13)-C(8) 120.7(4)
O(1)-C(14)-C(16) 127(6)
O(1)-C(14)-C(17) 95.7(18)
O(1)-C(14)-C(18) . 94(6)
C(18)-C(16)-C(14) 80(10)
C(14)-C(16)-C(17)#1 82(7)
C(17)-C(16)-C(15) 88(10)
C(14)-C(16)-C(15) 81(6)
CT#1-C(17)-C(16) 118(10)
-C(18)#1-C(17)-C(18) 133(10).
C7N#1-C(17)-C(14) 109(5)
C(18)#1-C(17)-C(14) 102(6)
C(18)-C(17)-C(16)#1 100(10)
C(14)-C(17)-C(16)#1 117(3)
C(17)#1-C(17)- C(lS)#l 94(10)
C(14)-C(17)-C(15)#1 92(3)
C(15)-C(18)-C(17)#1 123(10) .
C(16)-C(18)-C(17)#1 91(10)
C(15)-C(18)-C(14) 115(7)
C(17)#1-C(18)-C(14) 88(10)
Symmetry transformations used to generate equlvalent atoms:
#1yX,-z
Compound 2
N(1)-C(1) 1.329(8)
N(1)-C(5) 1.358(8)
N(1)-B(1) 1.633(9)
B(1)-N(2) 1.561(9)

- B(1)-C(20) 1.587(10)
B(1)-C(14) ' _ 1.602(10)
C(DH-C2) : 1.353(8)

N(2)-C(6) 1.369(7)




T
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N(2)-C(13) 1.370(8)
C(2)-C(3) 1.372(10)
C(3)-C@@) 1.374(9)
C4)-C(5) 1.375(9)
C(5)-C(6) 1.437(9)
C(6)-C(7) - 1.363(9)
C(7N)-C(8) 1.417(9)
C(8)-CH) - 1.3859)
C(8)-C(13) 1.401(9)
C-C1) - 1.372(10)
C(10)-C(11) 1.387(10)
C(11)-C(12) 1.342(9)
- C(12)-C(13) : 1.381(9)
C(14)-C(19) 1.381(9)
C(14)-C(15) 1.389(9)
C(15)-C(16) 1.374(9)
C(16)-C(17) 1.365(9)
C(17)-C(18) "~ 1.358(9)
C(18)-C(19) 1.380(9)
C(20)-C21) 1.358(9)
C(20)-C(25) 1.398(8)
CQ21)-C(22) 1.364(9)
C(22)-C(23) 1.381(10)
C(23)-C(24) - 1.359(10)
C2a-C25) . 1.374(9)
C()-N()-C(5). - 120.9(7)
C(1)-N(1)-B(1) 126.6(7)
C(5)-N(1)-B(1) C o 112.5(6)
N(2)-B(1)-C(20) 115.1(6)
N(2)-B(1)-C(14) 111.2(6)
C(20)-B(1)-C(14) - 115.4(7)
N(2)-B(1)-N(1) -~ 93.5(6)
C(20)-B(1)-N(1) 109.1(6)
C(14)-B(1)-N(1) - 110.3(6)
N(1)-C(1)-C(2) _ 120.9(8)
C(6)-N(2)-C(13) 106.9(6)
-C(6)-N(2)-B(1) 115.7(6)
C(13)-N(2)-B(1) 137.3(D)
C(1)-C(2)-C(3) 119.3(8)
C(2)-C(3)-C(4) 120.6(8)
C(3)-C4)-C(5) 118.1(8)
N(D-C(5)-C(4) . 120.2(7)
N(1)-C(5)-C(6) 110.1(7)
C(4)-C(5)-C(6) 129.6(8)
C(N-C(6)-N©2) - 111.5(7)
C(M-C(6)-C(5) - 140.5(8)
N(2)-C(6)-C(5) 107.9(7)
C6)-C(7)-C(8) © 105.8(7)
C(9)-C(8)-C(13) 118.4(8)
C(9-C®)-C(N 134.409).
C(13)-C(8)-C(7) 107.2(7)
'C(10)-C(9)-C(8) 118.9(8)
- C(9)-C(10)-C(1D) o 120.9(8)
C(12)-C(11)-C(10) 121.8(8)
C(11)-C(12)-C(13) 117.7(8)
N(2)-C(13)-C(12) C129.1(8)

N(2)-C(13)-C(8) 108.6(7)
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C(12)-C(13)-C(8)- 122.3(8)
C(19)-C(14)-C(15) 115.0(7)
C(19)-C(14)-B(1) 120.9(7)
C(15)-C(14)-B(1) 123.9(7)
C(16)-C(15)-C(14) ©122.7(8)
C(17)-C(16)-C(15) 120.2(8)
C(18)-C(17)-C(16) : 119.1(8)
C(17)-C(18)-C(19) 120.3(8)
C(18)-C(19)-C(14) 122.6(7)
C(21)-C(20)-C(25) 115.9(8)
C(21)-C(20)-B(1) 122.9(7)
C(25)-C(20)-B(1) 121.2(7)
C(20)-C(21)-C(22) : 124.0(8)
C(21)-C(22)-C(23) . 118.1(9)
C(24)-C(23)-C(22) 120.8(9)
C(23)-C(24)-C(25) 119.0(8)
C(24)-C(25)-C(20) 122.1(8)
Compound 3

N(4)-C(26) 1.364(6)
N(4)-C(19) 1.373(5)
N(4)-Be(2) 1.665(5)
N(3)-C(14) 1.336(6)
N(3)-C(18) 1.359(6)
N(3)-Be(2) S 1.747(6)
C(19)-C(20) 1.364(6)
C(19)-C(18) 1.449(7)
C(26)-C(25) 1.391(7)
C(26)-C(21) 1.405(6)
C(18)-C(17) 1.375(7)
C(20)-C(21) 1.416(7)
C(14)-C(15) : 1.365(7)
CQ21)-C(22) : 1.402(7)
C(17)-C(16) 1.373(7)
C(23)-C(22) ' . 1.355(8)
C(23)-C(24) : 1.395(8)
C(15)-C(16) 1.373(8)
C(25)-C(24) 1.372(7)
Be(2)-N(4)#1 - 1.665(5)
Be(2)-N(3)#1 1.747(6)
N(2)-C(13) 1.373(5)
N(2)-C(6) 1.387(5)
N(2)-Be(1) 1.668(5)
N(1)-C(5) 1.343(6)
N(1)-C(1) 1.347(6)
N(1)-Be(l) 1.753(6)
C(13)-C(12) 1.389(6)
C(13)-C(8) 1.427(6)
C(8)-C(9) 1.402(7)
C(8)-C(7) 1.414(6)
C(6)-C(7) 1.359(6)
C(6)-C(5) 1.464(6)
C(12)-C(11) , 1.349(6)
C(5)-C(4) 1.389(6)
C()-C(2) . 1.383(7)
C4)-C(3) L 1.359(D)

Be(1)-N(2)#2 1.668(5)




|
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Be(1)-N(1)#2 1.753(6)
C(2)-C(3) 1.368(7)
C(10)-C(9) 1.366(7)
C(10)-C(11) 1.391(7)
C(26)-N(4)-C(19) 106.3(4)
C(26)-N(4)-Be(2) 142.0(4)
C(19)-N(4)-Be(2) 111.0(4)
C(14)-N(3)-C(18) 119.6(5)
C(14)-N(3)-Be(2) 129.8(4)
C(18)-N(3)-Be(2) 110.5(4)
C(20)-C(19)-N(4) "111.5(5)
C(20)-C(19)-C(18) 134.9(5)
N(4)-C(19)-C(18) 113.5(4)
N(4)-C(26)-C(25) 129.1(5)
N(4)-C(26)-C(2D) 109.7(5)
C(25)-C(26)-C(21) 121.1(5)
N(3)-C(18)-C(17) 120.3(5)
N(3)-C(18)-C(19) 111.1(4)
C(17)-C(18)-C(19) 128.6(5)
C(19)-C(20)-C(21) ©106.2(5)
N(3)-C(14)-C(15) 122.1(6)
C(22)-C(21)-C(26) 118.4(6)
C(22)-C(21)-C(20) , 135.2(5)
C(26)-C(21)-C(20) 106.2(5)
C(18)-C(17)-C(16) 119.4(6)
C(22)-C(23)-C(24) 122.3(6)
C(23)-C(22)-C(21) 119.5(6)
C(14)-C(15)-C(16) 118.7(6)
C(24)-C(25)-C(26) 119.3(6)
C(15)-C(l6)-C(17) - 119.9(6)
-C(25)-C(24)-C(23) - 119.4(6)
N(4)#1-Be(2)-N(4) 129.3(6)
N(4)#1-Be(2)-N(3) 111.75(19)
N(4)-Be(2)-N(3) 93.7(2)
N(#)#1-Be(2)-N(3)#1 93.7(2)
N(4)-Be(2)-N(3)#1 111.75(19)
N(3)-Be(2)-N(3)#!1 119.0(6)
- C(13)-N(2)-C(6) 105.6(4)
C(13)-N(2)-Be(1) 141.9(3)
- C(6)-N(2)-Be(1) 111.8(4)
C(5)-N(1)-C(1) 0 119.3(8)
C(5)-N(1)-Be(1) 110.6(4)
C(1)-N(1)-Be(1) _ 129.5(4)
N(2)-C(13)-C(12) '129.6(4)
N(2)-C(13)-C(8) 109.6(4)
C(12)-C(13)-C(8) 120.8(5) -
C(9)-C(8)-C(7) 135.7(5)
C(9)-C(8)-C(13) 118.2(5)
C(7)-C(8)-C(13) 106.1(4)
C(7)-C(6)-N(2) 112.2(4)
C(N)-C(6)-C(5) - 136.3(5)
N(2)-C(6)-C(5) - 111.6(4)
C(11D)-C(12)-C(13) 118.7(5)
C(6)-C(7)-C(8) 106.6(4)
N(1)-C(5)-C(4) 120.9(5)
N(D)-C(5)-C(6) ' 112.2(4)

C(4)-C(5)-C(6) T 126.9(5)




L
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N(1)-C(1)-C(2)
C(3)-C4)-C(5)
N(Q2)#2-Be(1)-N(2)

N(2)#2-Be(1)-N(1)#2

N(2)-Be(1)-N(1)#2
N(2)#2-Be(1)-N(1)
N(2)-Be(1)-N(1)

N(1)#2-Be(1)-N(1)

- CB3)-C2)-C()

C(9)-C(10)-C(11)
C(10)-C(9)-C(8)
C(12)-C(11)-C(10)
C(4)-C(3)-C(2)

121.3(6)
119.7(6)
126.1(6)
93.29(19)
111.56(17)
111.56(17)
93.29(19)
124.1(6)
119.2(6) -
120.6(6)
119.6(5)
122.0(5)
119.6(5)

Symmetry transformations used to generate equivalent atoms:

FLXyH12,2+1/2 #2 -x4302,-y+1.2

Compound 4.

N(1)-C(13)
N()-C(17)
N(1)-B(1)
N(3)-C(23)
N(3)-C(24)
N(Q2)-C(24)
N(2)-C(18)
N(2)-B(1)
C(24)-C(20)
C(17)-C(16)
C(17)-C(18)
CQM-C2D)
C(20)-C(19)
C(18)-C(19)
C(7)-C(12)
C(NH-C(8)
C(7)-B(1)
C(1)-C(2)
C(1)-C(6)
C(1)-B(1)
C(2)-C(3)
C(16)-C(15)
C(12)-C(11)
C(8)-C(9)
C(14)-C(15)
C(14)-C(13)

“C(22)-C(21)

C(22)-C(23)
C(10)-C(11)
C(10)-C(9)
C(3)-C(4)
C(6)-C(5)
C(5)-C¥)

C(13)-N(1)-C(17)
C(13)-N(1)-B(1)
C(17)-N(1)-B(1)
C(23)-N(3)-C(24)
C(24)-N(2)-C(18)

1.343(5)
1.354(5)
1.637(5)
1.337(5)
1.344(5)
1.353(5)
1.392(5)
1.550(5)
1.428(5)
1.396(6)
1.438(6)
1.394(6)
1.412(7)
1.363(5)
1.391(5)
1.407(5) -
1.604(5)
1.387(5)
1.385(5)
1.616(5)
1.381(6)
1.375(7)
1.386(5)
1.394(5)
1.361(7)
1.37765)
1.344(7)
1.416(7)
1.364(6) -
1.364(6)
1.355(7)
1.382(6)
1.362(7)

121.4(3)
126.2(3)
112.4(3)
113.6(4)
107.3(3)




© 2000 American Chemical Society, J. Am. Chem. Soc., Liu ja9944249 Supporting Info Page 10

C(24)-N(2)-B(1) 138.4(3) .
C(18)-N(2)-B(1) 113.4(3)
N(@3)-C(24)-N(2) 124.9(4)
N(3)-C(24)-C(20) 126.3(4)
N(2)-C(24)-C(20) 108.7(4)
) N()-C(17)-C(16) 120.1(4)
N(1)-C(17)-C(18) 109.3(3)
C(16)-C(17)-C(18) 130.6(4)
C(21)-C(20)-C(19) 136.7(5)
C(21)-C(20)-C(24) 116.7(5)
C(19)-C(20)-C(24) 106.6(4)
C(19)-C(18)-N(2) 110.8(4)
C(19)-C(18)-C(17) 139.8(4)
N(2)-C(18)-C(17) 109.4(3)
C(12)-C(7)-C(8) : 115.303)
C(12)-C(7)-B(1) 120.93)
C(8)-C(7)-B(1) 123.8(3)
C(2)-C(1)-C(6) 115.5(4)
C(2)-C(1)-B(1) 120.23)
C(6)-C(1)-B(1) 124.0(4)
C(3)-C(2)-C(1) 122.9(4)
C(15)-C(16)-C(17) 117.6(5)
C(11)-C(12)-C(7) 122.5(4)
C(9)-C(8)-C(7) 121.9(4)
C(15)-C(14)-C(13) 119.2(5)
C(21)-C(22)-C(23) 120.6(5)
N(1)-C(13)-C(14) 120.0(5)
C(11)-C(10)-C(9) 119.5(5)
N@)-B(1)-C(7) 113.4(3)
N(2)-B()-C(1) 109.6(3)
C(7)-B(1)-C(1) 118.903)
N@2)-B(D)-N(1) : 94.8(3)
C(7)-B(1)-N(1) ' 108.7(3)
C(1)-B(1)-N(}) 108.6(3)
C(18)-C(19)-C(20) 106.6(4)
C(10)-C(11)-C(12) 120.5(4)
C4)-C3)-C(2) 119.7(5)
N(3)-C(23)-C(22) 124.3(5)
C(5)-C(6)-C(1) 121.6(5)
C(14)-C(15)-C(16) 121.6(4)
C(4)-C(5)-C(6) 120.8(5)
C(22)-C(21)-C(20) 118.4(5)
C(10)-C(9)-C(8) 120.3(4)

C(3)-C(4)-C(5) - 119.4(5)
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Table 3. Anisotropic displacement parameters (A2x 10%) for SI3. The anisotropic
displacement factor exponent takes the form: -2n?[ h? a*?U'' + .. +2 hka* b* U'?]

Compound 1

yun ux y33 |OCENN yn3 ur

Zn(l) 56(1) 56(1) 42(1) -2(D) 2(1) 21(1)

"N(1) 60(2) 58(2) 45(2) -5(2) -4(2) 14(2)
C() 78(3) 70(3) 57(3) -5(2) -15(2) 14(3)
O(1) - 86(2) 86(2) 101(4) -6(3) 6(3) -6(3)
N@2) 46(2) 53(2) 41(2) -2(1) 2D 122)
C2) 104(4) 88(4) 51(3) -8(3) - -19(3) 16(4)
C(3) 134(6) - 88(4) 47(3) o =3003) 3(3) 7(4)
C4) 87(4) 70(3) 54(3) -19(3) 93) 12(3)
C(5) 56(2) 47(2) 44(2) -6(2) 8(2) 6(2)
C(6) 41(2) 44(2) 44(2) 0(2) 6(2) 42)
c 44(2) 43(2) 60(3) 1(2) 9(2) 5(2)
C(8) 42(2) 52(2) 51(2) 10(2) 7(2) 0(2)
C9) 44(2) 75(3) 67(3) 19(3) 2(2) 5(2)
C(10) 58(3) 93(4) 66(3) 21(3) -12(3) -2(3)
C(11) 75(3) 79(3) 47(3) T 6(2) - -8(2) -13(3)
C(12) 67(3) 71(3) 42(2) - =1(2) 2(2) -3(2)
C(13) 51(2) 51(2) 40(2) 7(2) 42) 2(2)
C(14) 132(13) 58(7) 153(15) 25(8) 2(13) -18(8)
C(15) 69(15) 55(12) - 120(20) - -29(15) -62(15) 7(11)
C(16) 230(80) 700(200) 460(140) -500(160) 260(100) -340(120)
cam 260(90) 57(19) 200(80) 3030y 30(60) -50(40)
C(18) 520(80) - 870(110) 800(200) 740(140) -550(120) -621
Compound 2. .

, yn 0 U3 U U U2
N(D - 40(4) 42(4) C444) -1(4) 10(3) -2(3)
B(1) 44(6) 46(6) 47(6) 4(5) 8(5) 5(5)
C(D) 52(5) 54(6) 59(6) 1(5) ©20(5) -6(5)
N(2) 51(4) 41(4) 31(4) 1(3) - 9(3) -1(3)
C() 57(6) 20(8) . 39(6) 12(5) 16(4) 21(6)
C(3) 61(6) 86(7) 42(6) ©6(6) 6(5) 18(6)
C#4) 57(6) 53(6) 49(6) - -10(5) 1(4) 9I(5)
Ci)- .. 36(5) 58(6) 42(6) -3(5) 6(4) 6(4)
C) - 3809 57(6) 32(5) Co-1¢) -2(4) 8(4)
Cc( 44(5) 55(6) 68(7) -115) 5(4) -19(5)
C(8) 38(5) - 53(6) 57(6) 4(5) 9(4) -1(4)
C® 51(6) 60(7) 100(8) 5(6) 28(6) -14(5)
C(10) 73(7) 73(8) 75(7) 25(6) 36(6) 5(6)
cany 68(6) 63(7) "59(6) 13(6) 14(5) 11(5)
C(12) 74(6) 48(6) 50(6) - 4(5) . 22(5) 0(5)
C(13) 29(5) 61(6) 51(6) 4(5) o 14@) 3(4)
C(14) 37(5) 48(5) 43(5) -3(4) 10(4) -4(4)
C(15) 40(5) 81(6) 46(5) -9(5) 7(4) - -13(5)
C(16) 47(6) 127(9) 65(7) -12(6) 14(35) -1(6)
c(n 37(5) 86(7) 82(7) 12(6) 10(5) -5(5)
C(18) 57(6) 88(7) 44(6) -11(5) -14(5) -2(0)
c(19) 47(6) 74D 56(6) -3(5) 3(4) 10(5)
CQ0) 40(5) 46(5) 27(4) -1(4) -8(4) 24)
c@2n 49(6) 48(5) - 78(7) - -15(5) -1(5) -7(5)

12
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C(22) 76(7) 71(7) 697 -16(6) 1(5) -2(6)
C@23) 105(9) 67(7) 47(6) -15(6) 11(6) 28(7)
C(249) 83(7) 72(7) 92(7) 3N - 52(6) 16(6)
C(25) 64(6) 53(6) 68(6) 4(5) 29(5) 0(5)
Compound 3
" U= U3 OEE y»s U
N(4) 56(3) 50(3) 48(3) -17(2) -3(2) 4(2)
N(3) 59(3) 59(3) 46(3) -20(2) -3(2) 2(2)
C(19) 48(3) 51(3) 54(4) -22(3) -18(3) 11(3)
C(26) 49(3) 61(4) 47(3) -9(3) 23) 4(3)
C(18) 43(3) 49(3) 58(3) -11(3) -12(3) 5(3)
CQ20) 55(3) 65(4) 62(4) -32(3) -10(3) 16(3)
C(14) 76(4) 82(5) 57(4) -10(3) 3(3) -2(4)
c@l 46(3) 83(4) 43(3) -23(3) -5(3) 23(3)
C(17 69(4) 59(4) 81(4) -18(3) -4(4) -9(3)
C(23) 69(4) 125(6) 54(4) -6(4) 10(3) . 1(4)
C(22) 65(4) 110(5) 62(4) -24(4) -6(3) 2(4)
C(15) 75(4) 77(4) 81(5) C7(4) -1(3) -16(4)
- C(25) 71(4) 78(4) 57(4) -7(3) 4(3) 6(4)
C(16) 83(4) 60(4) 112(6) 04) -14(4) -18(4)
C(24) 75(4) 922(5) - 72(5) 24) ~1(4) -13(4)
Be(2) 61(6) . 51(6) 51(6) -12(5) 0 0
N(2) 36(2) 42(2) 55(3) -6(2) 2(2) 6(2)
N(D 50(3) 50(3) 52(3) -1(2) 6(2) -4(2)
C(13) 52(3) 36(3) 47(3) -4(3) -1(3) -3(3)
C(®) 54(3) 50(3) 51(3) -2(3) -11(3) 14(3)
Cc®) - 37(3) 53(3) 50(3) -8(3) -2(3) 8(3)
C(12) 54(3) 47(3) 72(4) 7(3) 14(3) 6(3)
C( 40(3) 69(4) 66(4) -7(3) -1(3) 17(3)
C(5) 44(3) 62(4) 47(3) -10(3) 3(3) -7(3)
C() 72(4) 64(4) 66(4) 7(3) 0(3) -12(3)
C@ 48(3) 86(5) 68(4) -10(3). 14(3) 2(3)
Be(1) 48(5) 43(5) -52(6) 0 0 -5(5)
C2) 84(5) 90(5) 67(4) 0(4) 24(4) -35(4)
C(10) 102(5) 68(4) 92(5) 26(4) 19(4) 10(4)
CcOH . - 90(5) - 64(4) 73(4) 13(4) -71(4) 29(4)
Ccan 75(4) 55(4) 100(5) 27(4) 30(4) 7(3)
C(3) 58(4) 113(6) 71(4) -9(4) 15(4) . -28(4)
Compound 4 -
UII U22 U33 U23 U|3 _ U12
NI 38(2) 59(2) 42(2) -1(2) -2(1) 1(2)
NG) 69(3) 52(2) 63(2) 2(2) 10(2) =13(2)~
NQ2) 44(2) 46(2) 43(2) 7(2) 0’(2)/ 6(2)
C(24) 68(3) 42(2) 39(2) '-2M5(2') ‘ 6(2)
c(7 48(2) 78(3) 392 ~-4Q2) -1(2) 8(2)
CQ20) 102(4) 47(2) - -42(2) 4(2) 13(2) 14(3)
C(18) 58(3) 58(3) 41(2) 1(2) -2(2) 23(2)
Cc - 32(2) 45(2) © 58(2) 2(2) -2(2) -2Q2)
C) 54(2) 39(2) 46(2) 8(2) -5(2) -6(2)
C(2) 71(3) 64(3) 62(3) -11(2) -3(2) 6(2)

13
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C(le) .

C(12)
C(®)
C(14)
C(22)
- C(13)
C(10)
B(1)
C(19)
can
C3)
C(23)
C(6)
c(15)
C(5)
c@l)
C(9)
C4)

50(3)

-61(3)

50(2)
49(3)
144(6)
54(3)
85(4)
35(2)
82(4)
84(3)

1104

90(4)
66(3)
38(3)
97(4)
140(5)
63(3)
146(6)

118(4)
59(2)
502)
114(4)
56(3)

733)
C733)

44(2)
70(3)
78(3)
77(3)
65(3)
78(3)
146(5).
98(4)
47(3)
43(3)
86(4)

62(3)
59(3)
7703)
67(3)
85(4)
56(3)
105(4)
48(2)
53(3)
65(3)

- 57(3)

78(3)
71(3)
80(3)
86(4)
68(3)
114(4)
58(3)

-13)
-2Q2).
12Q2)
-5(3)
8(3)
-1(2)
-18(3)
3(2)
112)
-17(3)

-14Q2)
-303) .

23Q2)

©-8(4)

4(3)
13(2)
9(3)
-7(3)

-9(2)

- 1Q2)

6(2)
2(2)
23(4)
6(2)
22(3)
-7Q2)
-1Q2)
7(3)
703)
18(3)
-21(3)
2(2)
-48(3)
19(3)
8(3)
-32(4)

19(3)

- 0Q2)

3(2)
-27(3)
-20(4)
-14(2)
9(3)
-3(2)
29(3)
3(3) .
-17(3)

- -26(3)

-1(3)
-903)
-12(4)
14(3)
15(2)
-33(4)
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Table 4. Hydrogen coordinates ( x 104) and isotropic displacement parameters (Ax 10 3)

Compound 1

X y z U(eq)
H1) 7121 7668 -2069 82
HQ2) 7500 6764 -3293 97
H(3) ' - 8880 5825 -3249 108
H(4) , 9769 _ 5728 -1971 84
H(7) 10700 5820 -532 : 61
H(9) . 11769 5934 1169 75
H(10) 11794 6757 - 2499 -87
H(ll) : 10599 7844 2853 81
H(12) 9385 8202 1869 72
Compound 2.

X y z U(eq)
H(D) 2688 10145 ’ 5972 65
H(2) o 2041 10127 4244 73
H(3) ’ 612 9018 3433 77
H4) - -183 7938 4364 65
H(7) . -839 ' 6785 6010 68
H(9) -1067 5811 7833 82
H(10) _ =237 5810 9566 85
H(1D) » 1262 6892 10365 76
H(12) 1971 7996 9475 67
H(15) v 4341 8324 6616 67
H(16) 6781 8030 7304 95
H(17) 7783 ' 8368 8967 - 83
H(18) 6335 . 9056 _ 9905 80
H(19) 3904 9381 9205 72
H(21) _ 2887 10644 7824 72
H(22) 1847 11795 8447 _ 89
H(23) -360 11611 8991 89
H(24) : -1544 10311 8815 : 93
H(25) : . -511 9183 8117 71
Compound 3

x y A z U(eq)
H(20) : 4429 313 -69 73
H(14) ' 3410 - 1561 3949 86
H(17) , 3774 -636 1416 84
H(23) 5612 2925 -1664 - 99
H(22) : . 5155 . 1445 , -1488 95
H(15) 3037 -8 4041 93
H(25) : 5089 , 3821 1041 82
H(16) 3207 -1111 2746 102
H(24) - 5591 4120 -419 96

H(12) ' 8245 6530 228 69
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-

H(T)
H(l)

“H4)

H(2)
H(10)
H(9)
H(1)
H(Q3)

Compound 4.

" 6156

6969
5621
6032

7648

6793
8364
5352,

7400

3528

5809
3314
9113
8889
7948
4455

1210

3148

2221
3641
-806
200
673
3152

70
80
8l
97
105
9]
92
97




