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Table 2. Anisotropic Displacement Parameters (continued)

atom U Uzs . Uss © Up Uis Uss
C(19) 0.041(5) 0.040(5) - 0.064(7) 0.001(4) 0;019(4) -0.011(5)
C(20) 0.047(6) 0.097(9) 0.086(9)  0.031(6) -0.001(6) -0.036(7)
C(21) 0.046(7) 0.14(1) 0.14(1) - 0.025(8) 10.018(8) -0.07(1)
C(22) 0.066(8) »0.09(1) 0.17(2) 0.020(8) 0.061(10)  -0.04(1)
C(23) 0.12(2) | 0.073(8) | .0.1(_)(1) ‘0.026(8) 0.077(10) ‘0.011(8)
C(24) 6.065(6_) 0.048(6). 0.066(7) - 0.016(5) 0.027(5) -0.005(5)
C(25) 0.030(4) 0.045(5) 0.038(5) 0.008(4) 0.005(3) 0.004(4)
C(26) 0.041(5) . b.052(5) -~ 0.038(5) 0.013(4) | 0.009(4) 0.001(4)
| C(27) Ao.047(5) 0.070(7) 0.058(7)‘ ' 0.612{5) 0.025(5) | 0.021(6)
C(28) 0.051(6) 0.055(6) - 0.060(7) +-0.002(5) 0.008(5) 0.006(5)
C(29) . 0.044(5) 0.058(6)  0.056(7) "-0;004(5)" -0.004(5) -o._obg(s)
C(30) - 0.()43(5) 0.052(5) 0.033(5) 0.002(4)  0.004(4) 7-0.008(4)
C(31) 6.050(5) 0.078(7) 0.050(6) 0,022(5) 10.026(5) 0.007(5)
C(32) 0.065(7) 0.065(7) - 0.0_54(7)' 0.012(5) 0§018(5j -0.004(5)
C(33) 0.032(4) 0.040(5) 0.036(5) 0.008(4) _ 0.005(3)' -0.001(4)
C(34) 0.036(4) 0.048(5) 0.031(5) 0.014(4) - 0.003(3) -0,.01,2(4)\ |
o(35) 10.036(4) 0.036(4) 0.042(5) - 0.010(4) 0.004(4)  -0.005(4)
C(36) 0.092(8)  0.047(6) 0.062(8) 0.014(6) -0.006(6) -0.004(5)
C(37) 0.10(1) 0,.053(7) 0.09(1) - -0.003(7) . -0.021(8)  0.004(7)
C(38) 0.064(7) 0.061(7). 0.072(8) 0.0‘11(6) " 0.010(6) 0.021(6)
C(39) 0.084(8) 0.061(7) -~ 0.079(8) 0.024(6) 0.039(7) 0.009(6)
C(40) - 0.079(7) 0.042(5)  0.058(7) | - 0.013(5) 0.026(6) ~ -0.003(5)
C(4i) C 0.033(4) 0.036(4) 0.032(5) 0012(3)  -0.005(3)  -0.005(3)
C(42) . 0.038(4) 0.038(4) 0.041(5) - 0.015(4)- 0.008(4) 0.008(4) .

— 541 —
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Table 2. Anisotropic Displacement Parameters (continued)

atom . Uy Uss Uss Ui Ui - Uss
C(43) 0.035(4) 0.028(4) 0.046(5) 0.011(3) 0.006(4) 0.000(4)
C(44) 0.029(4) 0.034(4) 0.038(5) 0.009(3) 0.008(3) 0.006(4)
C(45) ©0.047(5) 0.050(5) 0.048(6) 10.028(4) 0.001(4)  0.003(4)
C(46) 0.055(6) 0.076(7) - 0.055(6) o 0.041(5) 0.007(5) 0.010(6)
C(47) 0.045(5) 0.067(6) 0.048(6) . 0.016(5) -0.001(4) 0.017(5)
c(s) 0.047(5) 0.042(5) 0.043(5)  0.010(4) 0.008(4) 0.001(4)
C(49) - 0.032(4) 0.037(5) - 0.047(5) 0.009(4) 0.064(4) 0.000(4)
C(50) 0.043(5) 0.088(8) 0.14(1) | 0.038(6)- 0.043(7) 0.071(8)
C(51) 0.066(7) 0.13(1) | 013(1)  0.070(s) 0.055(7)  0.094(10)
C(52) 0.039(5) 0.097(9) . 0.11(1) 0.024(6) 0.029(6) ‘0.»072(8)
G(s3) 0.051(6) 0.063(7)  0.12(1) 0.024(5) 0.013(6) 0.042(})
C(54) 0.039(5) 0071(7)  0.108(10) £ 0.021(5) 0.016(6) 0.0;10(7) '
C(55) 0:12(1) 0.12(1) © 0.15(1) 0?0_70(10) 0.06(1) - 0.09(1)
C(56) 0.10(1) 0.20(2) 0232) 0.12(1) 0.09(1) 0.14(2)
C(57). 0.064(8)  0.16(1) 0.19(2) . 0.030(9) . 0.052(10)  0.13(1)
C(58) 0.078(8) 0.066(8) 0.16(1) - 0020(7)  -0.028(8) 0.036(9)
C(59) 0.046(6) 0.090(9) °  0.11(1) 0.024(6) = 0.004(6) 0.014(8)
C(60) 0.058(6) 0.643(5) 0.107(9) 0.037(5) 0.042(6) | 0.033(6)
C(61) 07061(6)' 0.043(5) q.111(9‘)" 0035(5) 0.052(6) 10.028(6)
C(62) 0.064(7) | 0.049(6) 0.17(1) 0.040(6) | 0.060(8) 0.041(8)
C(63) 0.070(8) 0.066(7) - 0.15(1) '0.044(7) ~0.072(9) 0.063(9)
C(64) 0.088(8) 00728)  0.13(1) 0.058(7)  0.075(8) 0.068(8)
C(65) 0.058(6) 0.049(5)' 0.094(8) 0.033(5) 0.043(65 ©0.035(6)
C(66) 0.060(6) 0.064(7) 0.13(1) - 0.043(6) 0.043(7) 0.030(7)
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Table 2. Anisotropic Displacement Parameters (continued) -

atom Un U Uss U Us  Us
cEn 0.068(6) 0.057(6)  0.069(7) 0.038(5) 0.029(5) 0.011(5)
C(68) 0.04(5) - 0045(5) 00576) - 0.0304) - 0.015(4) 0020(4)
C(69) 0.055(5)  0.042(5) 0.039(5) 0026(1)  0.003(4) 0.011(1)
C(70) 0.064(6) 0042(5)  0.063(7)  0.031(5)  0.003(5) 0.011(5)
C(71) 0.052(5) 0.044(5)  0.060(6)  0.033(5)  -0.003(4)  -0.009(5)
C(72) 0.037(4) . 0.045(5) 0.073(7) ©  0.023(4) 0.013(4) 0.003(5)
C(73) 0.049(5) 0.041(5) 0.046(5)  0.022(4) 0.003(4)  0.005(4)
C(74) 0.092(8) 0.058(7) 0.15(1) 0.060(%) 0.091(9) 0.062(8)
C(75) 0.095(9) 0.060(7) 0.16(1) - 0.062(7) 0.091(10) '0.059(9) |
C(76) 0.096(9) 00748) . 0.16() 0.060(8) 0.077(9)  0.049(9)
o) 0.10(1) 0.066(8) 0202)  0.052(8) 0.10(1) 0.06(1)
C(78) 0.11(1) 0.061(8)  019(2) 0.065(9) 0.11(1) ~ 0.07(1)
C(79) © 0.089(8) 0.066(7) 0.14(1) 0.061(7) 0.0788)  0071(8)
C(80) 0.106(9) 0.077(8) - 0.13(1) 00618)  0.075(9) 0.050(8)
C(81) 0.11(1) 0.076(8) 018(2)  0.070(8) 0.11(1) 0.083(10)
C(82) 0.085(8) 0.067(7) 0.14(1) . 0058(6) . 0.083(8) 0.059(7)
C(83) 0TI 0058(7)  0.15(1) 0.052(»6) 0.078(8) 0.056(3)
c(s4) 0.076(7) 0.0556) - 0.16(1) 0.053(6)  0.090(8) 0.062(8)
cs)  0.a2(1) 0.060(7) 0.14(1) 0.0638)  0.081(10) 0.053(8)
C(86) 0.14(1) 0.064(8) 0.12(1)  0.054(9) 0.08(1) - 0.036(9)
ce7) - 012(1) 0.10(1) 013(1)  0075(10)  0.06(1) 0.029(10)
C(88) 0.12(1) 013(1)  013(1)  0.101)  0.07(1) 0.08(1)
C(89) - 0.085(9) 0.078(9) 0.13(1) - 0.052(8) 0.069(9) 0.060(9) -
C(90a)  0.04(1) 005(1)  0031)  003(1) 0.004(8)  -0.001(10)

843 =




© 2001 American Chemical Society, Organometallics, Matsuo om010724z Supporting Info Page 44

Table 2.- Anisotropic Displacement Parameters (continued)

atom Un Uz U Uy Uis  Uxp
C(90b) 0.04(1) 0.04(1) 0.04(1) 0019(9)  0.010(8) 0.014(10)
C(91a) 0.034(9) 0.04(1) ©  006(1) - 0.015(8) 0.019(9) 0.016(10)
C91b) - 0.06(1) 0.026(9) 0.04(1) 0.018(9) ~  0.010(9)  -0.003(8)
C(02a) 0.05(1) 005(1) . 0.041) 0017(9)  0.0098)  0.017(9)
C(92b) 0.0385)  0.0349)  0.05(1) 0.011(7) 0011(8)  0.004(8)
C(93a) 0.034(8)  0040(9)  0.034(9) 0.016(7) 0.0107)  0.010(7)
C(93b)  o0m() 0.044(10) 0.0259)  0.021(9)  0.015(8) -6.004(7)-
C(94a) 0.05(1) 0.04(1) 0.07(2) J0.022(10)  001(1)  0.00(1)
C(94b) 0.06(2) 0.04(1)  0.13(3) 0.02(1) 0.08(2) 0.04(2)
C(95a) 0.07(2) 006(1)  0.07(2) - 0031) 0.031) ~-0.01(1)
C(95b) 0052)  0.08(2) 0.12(3) 0.02(1) 0.06(2) 0.61(2)
C(962) 0.06(1) - 0.10(2) 006(1)  0.04(1) 0.02(1) 0.02(1)
C(96b) 0.13(2)  0.03(1) 0.08(2) 0.01(1) 0.07(2) -0.01(1)
C(97a) 0.037(9)  0.08(1) 0041)  0013(9) 0.0008)  0.011(10)
C(97b) 0.10(2) 0.04(1) 000(2)  -001(1) 0.06(2) 0.01(1)
C(98a) 0.034(9) 0.06(1) 0.030(10) ~ 0.005(8)  -0.024(7)  -0.004(9)
C(98b)  0.05(1)  004(1) 0.06(1) -0.007(8) 0.006(9)  0.011(9) -

The general temperature factor expression:

exp(—27%(a*2Un1h? + b*?Usak? + *2Usgl? + 2a*b* Usphk + 2a° c*Ushl + 2b*c* Upg k)
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Table 3. Bond Lengths(4)

atom atom distance - . atom atom - distance
Ta(1) N(1) CLTT(7) C Ta(l) N@2) | 2.030(7)
Ta(1) c(1) 2461(8) Ta(l) C(2) 2.424(7)
Ta(1) C(3) 2.498(7) . Ta(l)  C(4) 2.577(%)
Ta(1) C)  2543(8) | Ta(1) C(18) . 2216(9)
Ta(2) N(3) 1.767(6) - T2(2) ©  N(4) - 2019(9)
Ta(2) C(50) 2.41(1) ' Ta(2) C(51) 2.48(1)
Ta(2) . C(52) 2.55(1) Ta(2) C(53) 2.49(1)
Ta(2) C(54) 2.46(1) ' Ta(2) C(67) | 2.204(10)
N(1) C(11) 1.41(1) N(2) C(25) - 1.466(9)
N(2) . C(33) 1.42(1) - N(3) C(60) 1.412(10)
N(4) C(74) 1.49(2) ' N(4) o C(82) 1.45(1) |
c(1) C(2) La) Cc(1) C(5) 1.38(1)
) C(6) 1500) c@ C3) - 1441)
c(2) - c(7) . L49(1) C(3) C(4) 1.37(1)
C(3) c(8) 1.49(1) | C(4) C(5) 1.42(1)
C(4) C(9) o 152(1) ©CB) C(10) 1.49(1)
C(11) C(12) 144(1) S .ocay c(16) " 1.38(1)
C(12) C(13)  1.36(1) . cu) . can 151
C(13) C(14)  1.37(1) C(14) C(15) 1.38(1)
cas) C(16) 1.39(1) - C(18) C(19) = - 151Q)
C(19) o) 1.39(1) ' c(;g)' C24) 13601
C(20)  c(2) 1.37(1) ‘ C(21) C22) . 1.37(2)
C(22) C(23) 137(2) oy C(24) 1.30(1)

C(25) C(26) 140(1) | C25)  C(3O) . 1.39(1)
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Table 3. Bond Lengths(A4) (continued)

atom atom distance atom atom ~ distance
C(26) e 138 cs)  CBl) - 1s0()
C(27) C(28) 1.36(1) ' VC(2‘8)‘ C(29) 1.40(1)
C(29) C(30) 142(1) ' T C@30) C(32) 1.51(1)
c(ss) C(34) 1.54(1) | C(33) - C(4a1) ‘1.35(1)
C(34) C(35) 1.53(1) | C(35) C(36) 1.37(1)
C(35) C(40) | 1.38(1) C(36) C(37) 1.41(2)
C(37) C(38) 1.33(2) o - C(38) C(39) 1.33(1)
C(39) C(40) 1.39(1) | C(41) C(42) 1.42.(1)
c(42)  C@43) 133(1) C(43) . C(44) 1.47(1)
C(44) C(45) 1.38(1) O C(49) 1.38(1)
C(45) C(46)  1.37(1) C(46) C(47) 1.38(1)
c(47) C(48) 1.39(1) - . cps) S c@e) . 137()
C(50) C(51) 1.43(1) ' C(50) | C(4)  1.43Q)
C(50) C(55) 1.51(1) \ C(51) o) 141(1)
C(51) cs6)  151(2) C(5é) | C(53) 1.42(2)
C(52) C(s7)  151(1) | C(53) . C(54) 1.42(1)
c(3) - O(58) 150(1) e o(59) | 1.50(2)
C(60) C(61) 1.41(2) c(60) Ces) ' 140(1)
C(61) c62)  1.39(1) ' C(61) - C(66) ©150(2)
C(62) C(63) - 1.38(2). C(63) - C(64) 1.37(2)
C(64) C(65) 1.41(1) - C(67) C(68) 151(1)
G(68) C(69) 141(1) - ' C(68) C(73) 1.38(1)
C(69) C(70) 1.36(1) . C(70) C(r) . 1.38(1)

c(71) S C(T2) - 1.39(1) o C(72) C(73) - 1.39(1)




© 2001 American Chemical Society, Organometallics, Matsuo om010724z Supporting Info Page 47

Table 3. Bond Lengths(A) (continued)

atom atom ' distance” atom atom distance
c(74) C(15) 1.40(2) : - C(19) C(79) 1.41(1)
C(75) C(76) 1.38(2) C(75) C(80) 1.51(1)
C(76) - o(7) 1.37(2) | C(77) 0(785 1.40(2)
C(78) C(79) 11.38(2) C(79) C(81) 1.51(2)
C(82) C(83) 1.53(1) "C(82) C(90a) | 1.38(2)
o) C(90b) 138(2) - . | - o(s3) c4)  150(2)
C(84) C(85) | 1.39(1) - C(84) C(89) '_'1.37(2)
C@5)  C(86) 1.35(2) C(86) | C(87) 1.37(2)
o8 C@8) 1.41(2) c(s8) c89)  136(2)
C(90a) C(90b) 0.76(2) C(90a) C(91a) 1.48(2)
C(90a) C(91b) 1.60(3) : C(90b) C(91a) 1.75(2)
 C(90b) CO)  141(3) C(91a) C(91b) 0.93(2)
C(91a) C(92a) 1.26(2) C(91a) C(92b) - 1.83(3)
C(91b) C(92a) 1.63(3) | | C(91b) C(92b) 1.36(2)
C(92a) C(92b) 1.36(2) : C(92a) C(ésa) 15002
C(92b) C(93b) 147(2) C(93a) C(93b) 1.60(2)
C(93a) C(94a) 1.41(3) C(93a) - C(94b) 1.44(4)
C(93a) C(98a) 1.42(2) ' C(93b) C(94b)' ' 1.39(3)
C(93b) C(98b) 1.37(2) ' C(94a) 0(94b)7 0.70(4)
C(94a) C(953) 1.42(4) ‘ ~ C(9%4a) C(95b) 1.69(4)
C(94b) C(953) 1.61(3) . C(eab)  C(esb)  1.43(3) -
C(95a) C(95b) 0.98(3) C(952) C(96a) 1.55(3)
C(95b) C(96a) - 1.67(4) C(95b) C(96b) 1.42(4)

C(96a) C(97a) 1.36(3) - o C(96b) - C(9Tb). 1.34(4)
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Table 3. Bond Lengths(A4) (continued)

atom atom distance o atom atom distance
C(97a)  C(98a) 1.38(2) C(97b) C(98a) 1.69(3)

C(97b) C(98b) 1.37(2) - C(%8&a) Q(QSB) 1.79(3)
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Table 4. Bond Lengths(4)

atom atom distance - atom ‘atom - distance
C(6) H(1) 0.95 | C(6) CHQ) 0.95
C(6) H(3) 0.95 | () . - H4) 0.95
o) H(5) 0.95 0(7) () 0.95
C(8) H(7) 0.95 : , C(8) H(8) 0.95.
c(8) H(9) 095 @  HQO) 10.9_5
C(9) H(11). 095 ' G(9) H12) 096
C(10) H(13) 0.95 | | C(10) H(14) 0.95
C(10) H(15) 095 c(13) H1S) 095

. c(14) H(17) 0.95 . C(15) H(18) 0.95
c(16) A(19) 095  omy H@0) 095
car) H(21) 095 o) H(22) - 095
C(18) H(23) 095  cs) - H(24) 0.5
Cc(20) H(25) 095 ‘ | : C(21) H(26) 0.95
C(22) | H(27) 0.95 | C(23) H(28) | 095
C(24) H(29) 095 c@n CH@30) 095
c(28)  HQI) 095 | ce9)  HE) 095
C(31) H(33) 05 A cE1y H(34) 095
C(31) H(35) 095 c2)  HGE) 095
C(32) H(37) 0.95 oy HE) 095
C(34) “H(39) 0.95 S C(34) H(40) | 0.95
C(36) H(41), | 0.95 C(37) H(42) 0.95
C(38) H(43) 095 - Cc@39) .H(44) 0.95
C(40) - H(45) 095 C(41)- | H(46) 6.95
C(42) H(47) 0.95 - C(43) ﬁ(48) | 0.95

— 549 —
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Table 4. Bond Lengths(A) (continued)

atom
C(45)
C(47)
C(49)
C(55)
C(56)
C(56)
C(57)
C(58)
C(58)
C(59)
C(62)
C(64)
C(66)
C(66)

C(67)

c(70)

C(72)
C(76)
C(78)
C(80)
C(81)
C(81)
C(83)

C(86)

atom

H(49)
H(51)
H(53)
H(55)
H(57)
H(59)
H(61)
H(63)
H(65)
H(67)

H(69)

H(71)

H(73)

H(75)
H(77)
H(79)
H(Sl)
H(83)
H(85)

H(87)

H(89) |

H(91)
H(93)

H(95)

distance

0.95

0.95

0.95

0.95

0.95
0.95 .
0.94

0.95

0.95

0.95 -
0.95
0.95
0.95
0.95
0.95

0.95

0.95. -

0.95

0.95

0.94
0.95
0.95
0195 :

0.95

— S50 —

atom
C(46)
C(48)
C(55)

C(55)

C(56),

o)

C(57)
C(58)
C(59)
C(59)
C(63)

C(65)

 C(66)

=G

c(69)

c(71)

C(73)
o)
C(80)
C(80)
C(81)

C(83)

©(85)

C(87)

atom
H(50)

H(52)

H(54)

H(56)

H(58)

H(60)

H(62)

- H(64)

H(66)
H(68)

H(70)

H(72)

H(74)

H(76)

) H(78)

H(80)

H(82)

H(84) |

- H(86)

H(88)
H(90)

H(92)

" H(94)

H(96)

distance

095 -

-0.95

0.95

0.94
0.95
0.96 -
0.95
0.95
0.95
0:95
0.95

0.95

-0.95

- 0.95

0.95

£ 0.95

0.95
0.95
0.95

0.95

- 0.95

0.95
0.95

0.95
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Table 4. Bond Lengths(A) (continued)

atom atom "~ distance . atom atom distance
c(88) H(97) 005 C(89) H(98) 0.95
C(90s) H(99a) 098 C(0b)  H(99b) 096
C(91a) H(100a 0.98 , C(91a) | H(100b 1.08
C(91b) | H(lOOb. 098 . C(922)  H(101a - 058
C(92b) H(101b 0.97 | C(94a) H(102a 0.99
C(94a) H(102b 0.9 © C(94b) © H(102b 111
C(95a)  H(103a 1.01 C(9%5a) . H(103b 0.74 -
C(95b) H(103b 1.01 ' C(96a) | H(104a 0.97
C(96b) H(104b 0.97 . C(97a) H(105a 0.95
C(97a) H(106b 123 C(97b). © H(105b 0.94
C(97b) H(106a 0.76 | C(98a) H(106a 0.96
C(98b) H(106b - 0.95
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Table 5. Bond Angles(°)

atom atom atom angle ~ atom atom  atom angle
N(1) Ta(l) - N(2) 100.3(3) Ny T S 97303
N(1) Ta(l)  C(2) 96.8(3) : N(1) . Ta(l) C(3) 126.8(3)
N(1) Ta(l)  C(4) 149.4(3) N(1) Tal)  C(5) 126.1(3)
N(1) Ta(l). c(18)  97.9(3) N Ta(l)  C(1) 149.6(3)
N(2) Tal)  C@2) .  119.5(3) CON@  T(1)  CE) 94.8(3)
N(2) Tal)  C@d) - 102.5(3) CN@ T C6) 133.0(3)
N(2) Ta(l) C(lsj 108.7(3) c(1) Ta(l)  C(2) 33.5(3)
cay T O®  ss@® o) Ta(n) - C@) 53.4(3)
cy  Ta(l)  CG) 3193 . G  Ta()  CO8)  926(3)
C(2) Ta(l) = C(3) 34.0(3) ‘ c@ . Ta(l) C(4) 54.0(3)
c(2) Ta(l) C(5) = 54.2(3) - e Ta(l)  C(18) 125.7(3)
C(3) Tal)  C(@)  3133) o Ts))  CO) 53.4(3)
C(3) Ta(1) ca8)  124.8(3) - Ta(1) C(5) 32.1(3)
C(4) Ta(l) - C(18) 93.9(3) R C(5) Ta(1) C(18) 75.3(3)
| N(3) Ta(2) - N(4)  99.8(3) .  N(@3) Ta(2) - C(B0)  99.1(4)
N(3) Ta(2) 10(51) 131.0(3) NG3) - Ta@)  C(52)  149.1(4)
N(3) Ta2)  C(53)  121.1(4) N(3) Ta(2)  C(54)  94.3(4)
N(3) Ta(2) C(67) 98.8(3) N(4) Ta(2) C(50) 113.9(4)
N(4) Ta(2). IYC(51) 93.4(4) N(4) Ta(2)  C(52)  106.1(4)
N(4) | Ta(2)  C(3)  1384(3) N(4) :’Iv‘a(2) C(54)  147.2(3)
N(4) Ta2)  C(67)  100.1(3) | o0 Ta@  C(l)  33.903)
| C(50) Ta(2)  C(52) 55.0(3) C(50).  Ta(2) C(53) 55.6(4)'
C(50)  Ta(2  C(54)  34003) o C(50)  Ta(2)  C(6T)  137.9(4)
c(Bl)  Ta®2  C(2)  324(3) C(s1)  Ta(2)  C(53)  547(4)
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Table 5. Bond Angles(®) (continued) -

-atom

o1

C(52)
6(52)
C(53)
Ta(1)
Ta(1)

. Ta(2)

Ta(2) .

Ta(1)
Ta(1)
C@)

Ta(1)
Ta(1)
C(1)

Ta(1)
Ta(i)
C(2)

Ta(1)
Ta(1)
C(3)

Ta(1)
Ta(1)
c(1)

N(1)

atom
Ta(2)

Ta(2)

Ta(2) |

Ta(2)

N(1)

- N@2)

N(3)

N(4)

C(1)
C(1)

(1)

c@2)

c@)

c(2)

c@3)
C(3)
C(3)
C(4)

C4)

C(4)
c5)
C(5)
C(5)

C(11)

atom
C(54)

C(53)

C(67) -

C(67)

c(11)

c(33) -
C(60)
- C(82)

C2) .

C(6)
c(s) -

C(1)

c(r)
C(2)
c(8) -
c®)
C(3)

C(9)

- C(9)

CQ1)

. €0y

C(10)

C(12)

- angle

55.8(4)

39.6(4)

93.1(3)
82.6(4)
171.5(6)
120.5(5)
174.1(8)
127.2(7)

71.5(4) '

121.2(6)

126.4(10)

74.7(4)

121.5(6)

128(1)

| 70.2(4)

128.1(6)

125.3(10)

71.2(4)

| 127.8(6)

126(1)

- 70.7(5)

129.0(6)

125(1)

120.3(8)

atom
cG1)
C(52)

C(53)

| - C(54)

Ta(1)

C(25)

Ta(2)

C(74)

1 Ta(l)

C(2)
C(5)
Ta(1)

c(1)

@)

Ta(i)
@
cuy

Ta(1)

C(3)

C(5)

Ta(1)

C)

g

N(1)

- atom

Ta(2)
Ta(2)
Ta(2)

Ta(2)

- N@)

NE©)

MO

N(4)
C(1)
ca)
c(1)
C(2)
@)
o)
@
o)
c@)

C(4)

()

C4)
C(5)

C(5)

C(3)

c(1)

atom
0(67)
C(54)
C(54)
C(67)

C(25)

. C(33)

C(74)

C(82)

C(5)
- C(5)

C(6)
c(3)

C(3)

C(7) .

C(4)

C(@4)

- C(8)

C(5)
C(5)
c(9)

C(4)

- c)

' C(10)

C(16)

an gie

125.1(3)

54.8(4)
33.3(3)

106.8(4)

127.1(5)

112.3(7)

- 120.7(5)

111.6(9) -
77.4(5)
108.8(9)
124.7(10)
75.8(4) -
106.5(8)
124.8(10)
77.5(5)
107.9(8)
125(1)
72.7(4)
108.6(8)
124(1)
75.2(5)
108.2(8)
124(1)

122.7(8)
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Table 5. Bond Angles(®) (continued)

atom atom atom angle . atom atom  atom angle

ca2 - cqal) C(16) 117.0(8) ' c() C(12) C(13) 118.8(9)
cay  cu2 . can 12058 cas o2 can  1206(8)
c12)  c@3)  C4) 122609) - ca3) - Ca4) ~ C(15).  1201(9)
C(14) C('15)‘ Cocas)  118(1) S (1) C(16) C(15) . ‘123.2(9),
Ta(l) ~ C(18)  C(19)  121.9(6) cas)  C(@9)  C(20)  1208(10)
C(18) C(19) C(24) 123.1(9) c(20) C(19) C(24) 115.8(9)
C(19) C(20) C(21) 123(1) - C(20) | c(21) = C(22) 118(1) |
c(21) c(22) - C(23) 1e(1) c(22)  C@23)  C(29) 119(1)

ci1e)  C(24)  C@3)  122() N(2) c@s) . C(26)  117.7(7)
N(2) ces)  CB0)  121.0(7) @y c@) G0 121.3(7)
c@2s)  C(26) . C(27) 118.7(8) . c(es) o6 CBY 122.1(7)
C(27) C(26) c(31)  119.18) - - (26) c(27) C(28) 121.5(8)
car)  C(8)  C(@9)  1205(8) Cc28) . C(29)  C(30)  119.4(9)
c@s)  C(B0)  C(20)  1186(8) ' c@s) €30  C(32)  1240(8)
C(29)  C(B0) . C(32)  1174(8) NG Ce) c(34)  116.2(7)
N@) - C(3) Gl 1211() oG o@y) o4y 1210
c(33)  C(34)  C(35)  1162(6) ©Cc@y  CE)  CE6) . 120209)
c(34)  C@35)  C(0) - 1207(7) c@s)  CEs)  C4o)  1181(9)
c(s)  C@B6) - CE7 119D Coc@s)  CEn  cEs)  1220)

c@en  C@s) (9 1191 o c(8). - C(39)  CMo)  121(1)
c@35)  C(40) 0(39) 120309) - c(33)  C@1)  C42  1277(8)
0(41) Ca2)  CM3)  1226(D) C42)  C(3)  C(44)  1289(7)
C(a3)  C(44)  C(45) 123.2(8) C(43)  C44)  CM9) - 1201(7)
0(45) c4)  CH9)  1167(8) Cua)  Ces)  CEs). 12150)
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Table 5. Bond Angles(°) (continued)

atom
C(45)
c(47)
Ta(zj
Ta(2)
C(51)
Ta(2)
Ta(2)
C(50)
. Ta(2)
Ta(2)
C(51)
Ta(2)
Ta(2)
C(52)
Ta(2)
Ta(2)
C(50)
N(3)
C(61)
C(60)
C(61)
C(63)
Ta(2)

C(67)

atom
C(46)
C(48)
C(50)
C(50)
C(50)
C(51)
G(51)
C(si)
C(52)
C(52)

C(52)

C(53)

C(53)

C(53) -

C(54)
C(54)
C(54)
C(60)
C(60)
C(61)
C(62)

C(64)

C(67)

C(68)

atom

C(47).

C(49)

C(51)
C(55)
C(55)
C(50)
C(56)
C(56)
C(51)
C(57)

C(57) -

C(52)
C(58)
C(58)
C(50)
C(59)
C(59)
C('Gi)

C(65)

C(66)

C(63)
C(65)
C(68)

C(73)

angle

118.8(9)
75.6(7)
125.7(10)
124.2(9)
70.4(6)
124(1)
124.6(9)
71.1(6)
129.0(16)
127(1)
76.1(7) |
128.7(8)
125(1)
71.3(8)
122.1(7)
125.7(10)
120.1(10)

119.7(8)

1214(8)

122(1)

120(1)

125.9(6) -

123.4(7)

- - atom

| 120.5(8) -

C2)

C(46) B

C(44)
Ta(2)
o(51)
C(54)
Ta(2)

C(50)

Ta(2)
ce)

C(53)

“Ta(2)

C(52)
C(54)
Ta(2)

C(50)

C(53)

N@) .

C(60)
C(62)
C(62)

C(60)

- C(67)

— 855 —

C(69)

atom
C(47)

C(49)

C(50) -

C(50)

- C(50)

C(51)
o(51)
C(51)

C(52)

(2)

C(52)

- C(53)
| C(53)
C(53)

C(54)

C(54)
C(54)
C(60)
c(61)

c(61)-

- C(63)

C(65)
C(68)

C(68)

atom

C(48)

C(48)

C(54)

- C(54)
C(55)

)

C(52)

- C(56)

C(53)
C(53)
0(5?)
C(54)
C(54)

C(58)

C(53)

C(53)

C(59)

C(65)
C(62)
C(66)

C(64)

C(64)

C(69)

C(73)

angle

119.2(9)

.123.2(8)

CT4T(T)

108.0(8)
126(1)

76.5(6)
108.0(9)

127.0(9)

71.3(6)

108.0(8)

. 124(1)

72.2(7)

: ~ 108.9(9)

124(1)

74.5(8)

106.9(9)

127(1)

' 120.1(10)

118(1)
120(1)

119.4(10)

119(1)

119.8(7)

116.7(7)
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Table 5. Bond Angles(®) (continued)

atom
C(68)
C(70)
C(68)

" N(4) |
C(74)
C(76)
C(76)
C(74)
C(78)
N(4)
C(83)
C(90a)

- C(83)
C(85)
C(85)

- C(87)
C(82)

- C(82)
C(90b)
C(82)
C(82)
C(90a)

C(90a)

0(905)

atom
C(69)
c(1)
C(73)
0(74)‘

C(75)

ces)

C(77)
C(79)

C(79)

c(82) -

C(82)
C(82)
C(84)

C(84)

C(86) -
C(88)

- C(90a)

C(902)
C(90a)
C(90b)
C(90b)
C(90b)
C(91a)

C(91a)

© atom

C(70)
C(72)
C(72)

C(79)

C(76)

C(80)

C(78)

o(18)

C(81)

C(90a)

C(90a)

C(90b)

C(85)

C(89) -
C(87) -
C(89)

C(90b)-

C(91b)

C(91b)

C(90a)

C(91b)

C(91b)

C(90b)

C(92a)

angle

121.4(3)
118.7(7)
122.0(8)
118(1)
117(1)
i18(1) .,
119(1)
118(1)

117(1)

| 117(1)

'122(1) '

32.1(9)
120('1j
117(1)
121(1)

119(1)

73(2)

- 113(1)

61(2)
74(2)
127(1)
89(2)
25.8(8)

125(1)

atom
C(69)

(1)

N

C(75)
C(74)
C(75)
0(77)'-

a(74)

N(4)

N(4)

C(83)

C(82)

C(83)

C(84) -

C(86)
C(84)

C(82)

C(90bj ,

C(91a)

C(82)

"C(90a)

C(91a)
C(90a)

C(90a)

atom
C(70)
C(72)
C(74)
C(74)
C(75)

C(76)

c(18) -

c(79)

C(82)

- C(82)

C(82)
C(83)

C(84)

- C(85)

C(87)

}’0(89)‘

C(90a)

C(90a)

C(90a)

C(90b)

© C(90b)

C(90b)
C(91a)

C(91a)

atom

C(71)

o).

C(75)
C(79)
C(80)
c(77)
C(79)
C(81)
C(83)
C(90b)
C(90b)
C(84)
C(89)
C(86)

C(88)

© C(88)

C(91a)

C(91a)
C(91b) -

C(Qla)

C(91a)

' C(91b)

C(91b)

C(92b)

angle - |

121.4(8)

- 119.7(8)

120.2(9)

121(1)

- 124(1)

122(1)

120(1)

- 123(1) )

116.1(7)
118(1).

124(1)

115(1)

122.6(10)

120(1)

| 118(1)

122(1)
128(1)
96(2)
35.0(10)
110(1)
57(2)
32.3(10)
79(1)

106(1)
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Table 5. Bond Angles(°) (continued)

atom atom ~ atom -  angle ~atom  atom  atom angle
C(o0b)  C(91a) com)  5(1) ©Cob)  C(9la)  C(92) . 120(1)
C(90b)  C(91a) C(ézb) 86(1) ©COIb)  C(9la)  C(92a)  94(2)
Cotb)  C(ola) - C(s2b)  46(D) C(92a)  C(91a) o(e25) 18(1)
C(90a)  C(91b)  C(90b)  28.5(9) C(90a)  C(o1)  C(ola)  65(1)
C(90a)  C(91b)  C(92a) | 97(1) - C(90a)  C(91b)  C(92b)  127(1)
C(oob)  C(O1b)  C(91a)  93(2) ~ C(eob) cewm) 0% 119()
C(90b) | Cowb)  C(eb)  122(1) - C(9la)  C(otb)  C(92)  50(1)
C(9la)  C(91b)  C(92b) = 103(2) C(92a)  C(91b)  C(92b)  53(1)
C(91a)  C(92a)  C(91b) 34’(1)’ ‘ ' C(91a)  C(92a) C(92b)  88(1)
C(91a) | C(92a)  C(93a) '125(1) : C(91b)  C(92a)  C(92b)  53(1)
Cob)  C(e2a)  C(93a)  123(1) Cev)  Cleza)  C(83a)  98(D)
C(91a)  C(92b)  C(91b) .29.8(10) . C(91a)  C(92b) - C(92a)  43(1) -
C(9la)  C(92b)  C(93b)  118(1) C(Olb)  C(92b)  C(92a)  T73(1)
C(e1b)  C(92b)  C(93b)  130(1) . Clem)  C(eb)  CW@I)  S0(D)
C(922)  C(93a)  C(93b)  80(1) ' C(s2a) - C(93w) (':(9,4.-4)» 121(1)
C(92a)  C(93a)  C(s4b)  117(1) | C(923) C(932) C(98a)  119(1)
Clob) . C(93a)  C(94a)  80(1)  Cesb)  C(93a)  C(94b)  53(1)
C(93b)  C(93a) Closa) 109(1) - Clo4a)  C(93a) Cloab)  28(1)
C(o4a)  C(93a)  C(98a)  119(1) Clotb)  C(932)  C(88a)  115(1)
Clozb)  C(93b)  C(93a)  90(1) © c(e2b)  C(93b)  C(94b)  120(1)
C92b)  C(93b)  C(98b) ~ 120(1) C(93a)  C(93b)  C(9ab)  57(1)
C(93a) C(gab) C(98b)  126(1) | | C(o4b)  C(o3b)  C(98b)  118(D)
'C(93;)  C(94a) Clow) T4 C(932)  C(94a)  C(95a)  116(2)
C(93a)  C(943)  C(95b)  108(1) C(94b)  C(94a)  C(95a)  92(4)
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Table 5. Bond Angles(®) (continued)

atom atom  atom angle : atom atom  atom - angle
C(94b)  C(94a)  C(95b)-  56(3) C(95a). C(%a)  C(95b) | 35(1)
C(93a)  C(94b) ~ C(93b) | 69(1) C(93a) ~ C(94b)  C(94a) 73(5)
C(93a)  C(94b)  C(95a)  104(2) | ©C(932)  C(94b) C(95b)  122(2)
C(93b)  C(94b)  C(94a)  137(5) C(93b)  C(94b) C(95a)  148(2)
C(93b)  C(94b)  C(95b)  118(2) '_0(94;) C(o4b) = C(95a)  61(3)
C(94a)  C(94b)  C(95b)  98(4) | G(95a)  C(94b)  C(95b)  37(1)
C(94a)  C(9a)  C(94b)  25(1) -C(94a) = C(95a)  C(95b) 87(2) _
C(94a)  C(95a)  C(96a) 122(2) C(94b)  C(95a)  C(95b) | 61(2)
C(94b) C(s_isa) C(%6a)  115(2) C(95b)  C(95a)  C(96a)  89(3)
C(94a)  C(95b)  C(94b)  24(1)  C(%4a)  C(95b)  C(95a)  57(2)
C(94a)  C(95b)  C(96a)  93(2)  C(o4a). ‘C(95b) C(96b)  141(2)
C(94b)  C(95b)  C(95a) = 81(3) ‘ C(94b)  C(95b)  C(96a) | 108(2)
C(94b)  C(95b)  C(96b) 119(2') C(95a)  C(95b)  C(96a) 54(2)
C(95a)  C(95b) - C(96b)  145(3) -  C(96a) C(’95b») C(96b) 91(2)'
C95)  C(96a)  C(9sb)  36(1) | C952)  C(%a) C(97a)  119(1)
C(95b)  C(96a)  C(97a)  110(1) . C(esb)  C(96b)  C(9Th)  120(1)
C(96a)  C(97a)  C(98a)  121(1) . C(96b)  C(97b)  C(98a)  141(2)
C(gebj C(OTb)  C(98b)  119(2) 7 C(98a)  C(97b)  C(98b) | 70(1)'
C(93a) ~ C(98a)  C(97a)  120(1) . C(93a)  C(98a)  C(97b) 123(1)
C(932)  C(98a) - C(98b) 159(1): C(97a)  C(98a)  C(97b)  115(1)
C(97a)  C(98a)  C(98b)  70(1) : C(9Tb)  C(98a) . C(98b)  46.3(10)
C(9sb)  C(98b)  C(97b)  124(2) " C(93b)  C(98b)  C(98a) 140(1)

C(97b)  C(98b)  C(%a)  62(1)
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Table 6. Bond Angles(®)

atom . atom atom rang]e. : atom  atom atom angle
C(l)i . ¢ HQ) 109.4 C(1) C(6) H(2) 109.4
Cc(1) C(6) H(3) 109.7 H(1) C(6) H(2) 109.2

| H(1) c(6) H(3) . 109.6 H(2) C(6) H(3) 109.5 .
c@) . - C() H() 109.7 C(2) C(7) H(5) 1098
c(2) c(7) HE) 1097 H@)  C(m  HO) 109.4 .
H(4) C(7) H(6) 109.2 » - H(5) C(7) H(6) 109.1
c(3) C(8) H(7) 109.5 Cc@3) C(8) HE) ~ 109.6
C(3) C(8) H(9) 109.4 H(7) C(8) H(8) 109.5
H7)  C@8)  H(9) 1094 . H(8) C(8) H(9) 109.5

o) c9)  H(10) 109.4 . C(4) c©) - HAL) 1095
C(4) C(9) H(12) 1090 H(10):  C(9) H(D) 110.2
H(10)  C(9) - HQ12) 109.4 H(1L) - C(9) H(12) ~ 109.3

- C(5) C(10)  H(13) 1095 o can  HG4 1094

- C(5) C(10)  H(15) 109.4 - H@3) C(10) H(14) | 109.4
H(13)  C(10) H(15) 1095 . H(14)  C(10) H(15)  109.5.
C(12) C(13) H(16) 118.4 - cae  Ca’) H(16) 119.0
c(13)  C(14) H(17) 119.9 cas)y  C(4)  HQAT) 119.9
c(14)  C(5) H(18) 120.9 ' c(is)  C(15) H(18) 120.9
c(11) C(16) H(19) 118.4 a c(15)  C(16) H(19) 118:4
c(12)  CQ7) H(20) 109.5 C(12) c(17) H(21) 109.6
caz  can H(22) 1095 : H(20) - C(17) H(21) 109.4
H(20)  ©Q7)  H(22) ' j004 | HEe1)  cQ7)  H(22) 1094
Ta(1) C(18) H(23) 106.3 Ta(1) C(18) H(24) 106.5
C(19) C(18) H(23)  106.2 c(19)  C(18) | H(24) 1063

— 559 —
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Table 6. Bond Angles(°) (continued)

atom atom  atom angle atom atom atom angle
H(23)  C(18)  H(24) 1094 - c19)  c20) H(és) 1185
C(21) C(20) H(25) 118.4\ C(20) C(21)  H(26) 120.9
C(22) C(21) H(26) 120.1 C(21) C(22) H(27) 120.1
C(23)  C(22)  HEY) | 1200 - C(22)  C(23)  H(28) 1202
C(24)  C(23)  H(28) 1205 C(19)  C4)  H(9) 1187
C23)  C(24)  H(29) 1186 c@s)  cen BED) 1199
C(28) | C(27) H(30) 1194 c(27) 40(28)’ H.(3.'1)' 120.0
C29)  c(8)  HG) 1195 . C(8)  C29) H(32) 1203
C(30)  C(29)  H(32) 1203 C(26)  C(31)  HG33) 1094
C(26) C(31)  H(34) 109.5 C(26) '0(31) H(35) 109.5
H(33)  C(31) H(34) 109.4 , H(33)  C(31) H(35) 109.4
H@4)  CB)  HES) 1096 C(30)  C(32)  H(36) 1007
C(30)  C(32) H(37) 109.3 C(30) C(32) H(38) 109.4
H(36) C(32)  H(3T) 1095 H(36)  ©(32)  H(38) 1098
H(37)  C(32)  H(38)  109.1 | C(33)  C(34)  H(39) 1077
C(33)  C(34)  H(40) . 1078 ‘C(35)  C(34)  H(39) 1077
C(35)  C(34)  H(40) 078 , H(39) '0(34.) H‘(40) 109.6
C(35)  C(36)  HM4) 1203 C(37)  C(36)  H@41) 1205
C(36)  C@T)  H(42) 1190 - C(38)  C(37)  H(42) 1189
C(371)  C(38)  H(M43) 1206 C(39)  C(38)  H(43) 1203
C(38)  C(39)  H(44) 1196 C(0)  C(39) H(44) Ty
- C(35) C(40) H(45)_. 119.8 S C(39) C(40) H(45) 119.9
C(3)  C41)  HE6) 1160 . C(42)  CAl)  H@46) 1164

- C(41) C(42) H(47) 118.8 C(43) C(42) H(47) 118.7
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Table 6. Bond Angles(®) (continued)

atom  atom atom angle . atom atom  atom . angle
C(42)  C43)  H@®) 1157 ocw)  cus)  mu) 1ss
C(44)  CM45)  H(9) 1192 C(46)  C(45)  H(9) 1192
C@45)  C(46) H(50) 1197 ) C(46) H(50) 119.8
C(46)  C@7)  H(GL) 1203 »C(48)- car) H(51) 1205
C47)  C48)  H(2) 1206 = C(49)  C@48)  H(52) 1207
C(44)  C(49)  H(3) 1185 Cce8)  cwe) E(BI) 1183
C(50)  C(55) - H(54) 1003 C(50)  C(5)  H(55) 1093
G(50)  C(s5)  H() 1097 © HG4 (55 HGE) 1001
HG4)  C(5)  HG6) 1005 H(5)  O(5)  H(S6) 1100
C(51) C(56) H(57) 109.8 . C(51) C(56) | H(58) 109.6
C(51)  C(56)  H(39) 1095 © H(ST).  C(56)  H(8) © 1005
H(7)  C(56) ©  H(9)  100.3 - H(58)  C(56)  H(59) 109.2
C62)  C(T)  HED) 1093 k C(52)  CGT) . HE) 1100
C(s2)  C(B7) - H(2) 1094 H(60)  C(57)  H(61) 1097
H(60)  C(57) H(62) 1084 : ~ H(61) c(57') CH(62)  109.9
C(53) C(58) H(63) 110.0 ‘ ' C(53) C(58)  H(64) 109.5
C(53)  C(58)  H(65) 1097 | | Htss) C(8)  H(64) 1094
H(63)  C(58)  H(85) 1093 o H(64)  C(58)  H(65)  108.9
C(4)  C(59) . H(E) 1005 ~ C(54)  C(59)  H®6T) 1095
C(s4)  C(59)  H(8) 1093 - H(66)  C(59)  H(6T) 1096
HES)  C(s9)  HES) - 1094 H(6T) C(59) ° H(68) - 1096
61 C6)  H(E) 188 C63) o2 H(69) 1188
C(62)  C(63)  H(TO) 1205 C(64) ~C(63)  H(T0) . 1201 -
C(63)  C(64)  H(T1) 1197 O cey)  HT) 1198

— S61 —
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Table 6. Bond Angles(°) (continued)

atom  atom atom  angle atom atom atom angle -
C(60) C(65) H(72) 120.2 ' C(64) C(65) | H(72) 120.2
C61)  C(66) - H(73)'. 100.6 c61)  C(66) H(74) 1006
C(61)  C(66)  H(5) 1095 CH@) o) H(74)  109.6
H(73) | C(-66) H(75)  109.3 H(74) C(66) H(75j 109.3
Ta(2)  C(67)  H(T6) 1050 Ta(2)  C(67) - H(TT) . 105.1
C(68) C(67) H(76) 105.2 C(68) C(67)  H(T7) 105.4
. H(6)  C67)  H(@T) 1007 Ce8)  o(69) H(78) 1193
C(70)  C(69)  H(8)  119.3 C(ﬁg) o C(o)  E(TE) 1195
- c(m) C(70) H(79) 119.1 C(70)  C(71)  H() 1207
C(72)  C(r1)  H(8) 1207 oy o) H(81) 1200
cm)  Ccy  EEY) 1202 e C(73)  H(s2) - 119.0
C(12)  C(3)  H(B2) 1190 ' S C(Ts) C(6) H(8_3).‘ 118.6
C(77) c(76)  H(83) 1185 ’ C(76) C(Ty . H(84) 120.4
C(78) C(77) - H(84) 1202 e - C(18) | H(85) 109
C(79) C(78)  H(85) 120.0 C(75) C(80) H(86) 109.5
C(s)  Co@80)  HET) 1008 C(75)  C©(80)  H(88)  109.3
H(86)  C(80)  H(87) ' 109.8 H(86)  C(80).  H(88) 1088
H(87)  C(80) H(88) 109.6 S C(19) (8 - H(89) 110.0
C(79)  C(81)  H(0) 1097 ‘ C(79) - C(81)  H(91)  109.8
H(89)  C(81)  H(%) 1001 | ﬁ_(s9) C(81)  H(91)  100.3
H(90).  C(81)  H(91)  108.9 C(82)  C(83) . H92) 1083
C(82)  C(83)  H(93) 1084 C(84)  C(83) = H(%) 1077
C(84)  C(83)  H(®) 1078 | H(92)  C(83)  H(93) 1095
C8Y)  C(85)  HOY) 1192 c(s6)  C(85) H(94)' 120.0
— S62 —
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Table 6. Bond Angles(®) (continued)

atom atom atom  angle atom atom atom angle -
C(85)  C(86)  E(95) 1189  CEY)  C(6)  H©) 1193
C(86)  C(87) H(9%) 1208  C(88)  C(87)  H(®) 1210
c87)  C(s8)  H(OT) 1200 C(89)  C(88)  HO7) 1209
C(84) C(89) H(%) 1189 C(88) C(89) H(98) 118.3
C(82)  C(90a)  H(9%) - 1233 C(90b)  C(90a)  H(99a)  132.0 |
C9la)  C(90a) ~ H(%%a) 1004 Co1b)  C(90a)  H(9%a)  122.8
C(82) C(90b)  H(99b)  116.7 C(90s)  C(90b) H(99b) 1074
C(91a)  C(90b)  H(99b) 1224 . | | C(91b)  C(90b)  H(99b)  116.1
C(90a)  C(91a)  H(00a  117.2 C(902)  C(91a)  H(100b 1085
C(90b) C(91a) H(100a  114.4 - C(90b). C(91a) - H(100b 911
0(915) C(91a)  H(100a 955 E C(91b) - C(91a) .'H(100b 576
C(922)  C(ola)  H(00a 177 C(92a)  C(91a)  H(100b 1137
C(o2)  C(91a)  H(100a 1142 ~C(92b)  C(91a)  H(100b 837
H(100a  C(91a) - H(100b  38.1 C(90a) .C(91b) H(100b  105.6
C(90b)  C(91b)  H(100b - 118.7 ~ C(91a)  C(91b)  H(100b  68.7
C(92a)  C(91b)  H(100b 945 C(92b) ' C(91b)  H(100b 1183
C9la)  C(922) H(10la 1475 C(Olb)  C(92a) H(10la 1566
C(ezb)  C(92a)  H(10la 1151 C(93a)  C(92a) H(10la 757
C(91a)  C(92b) H(10v1'b 1182 C(91b) = C(92b)  H(101b 1140
C(92a)  C(92b)  H(101b 1103 ©C(93b)  C(92b)  H(101b  115.1°
C(93a)  C(94a)  H(102a 1223 C C(93a) C(942) - H(102b 1438
C(94b)  C(94a)  H(102a 1008 : C(94b)  C(94a) ~ H(102b 804
C(952)  C(94a)  H(102a  120.9 C(95a) C(o4a)  H(10%b - 924
C(95b)  C(94a)  H(102a  118.8 C(95b)  C(94a) J‘ H(102b 827
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Table 6. Bond Angles(°) (continued)

atom  atom atom angle atom atom atom angle
H(102a C(94a)  H(102b  36.1 C(93a)  C(94b)  H(102b  126.8
C(93b)  C(94b)  H(102b 1313 | C(94a)  C(94b)  H(102b 612
C(95a)  C(94b)  H(102b 785 C(95b)  C(94b)  H(102b  92.1
C(94a)  C(952)  H(103a 1198  C(94a) . C(95a)  H(103b  136.6
C(94b) C(95a)  H(10%a 1201 C(oab) ~ C(95a)  H(103b 1213
C(95b)  C(95a)  H(103a 948 : C(95i>) C(95a)  H(103b  70.1
C(96a)  C(95a)  H(103a  117.3 , C(96a)  C(95a)  H(103b 944
H(103a - C(95a)  H(103b 332 C(94a)  C(95b) . H(103b 9338
Cloab)  C(o5b)  H(103b 1169 - C(%5a)  C(95b)  H(103b 437
C(96a) C(95b) - H(103b - 681 . C(96b)  C(95b) H(103b  123.2
C(953)  C(96a)  H(104a 1203 ~ C(esb)  C(96a)  H(104a i 1165
C97a)  C(96s)  H(104a 1199 | | C9sb)  C(96b) - H(104b 1209
Co7b)  C(o6b)  H(104b - 117.8 C(96a)  C(97a) = H(105a 1187
C(96a)  C(97a)  H(106b 1564 C(98a)  C(97a)  H(105a  120.2
C(98a)  C(97a)  H(106b  82.4 H(105a  C(97a)  H(106b  37.8
C(96b)  C(97b)  H(105b 1182 C(96b)  C(97b)  H(106a  146.1
C(98a)  C(97b)  H(105b  66.2 C(98a)  C(97b)  H(106a 125
C(98b) C(97b) H(105b 1226 Cb(98b) C(97b) H(106a  78.9
H(105b | C(97b)  H(106a  54.1 " C(93a) C(98aj H(106a  120.1
C(97a)  C(98a)  H(106a  119.8 C(e™h)  C(98a)  H(106a 9.9
C(o8b)  C(98a)  H(106a  52.9 C(93b)  C(98b)  EH(l06b 1184
C(o7b)  C(98b) ~ H(106b  117.6 ~C(98a) Cosb)  H(106b  70.3
_ S64 —




