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C(18)-Fe(2)-C(15) 70.5(4) C(16)-Fe(2)-C(24) 165.3(6) .

C(19)-Fe(2)-C(16) 69.7(4) C(17)-Fe(2)-C(24) 154.6(7)

C(18)-Fe(2)-C(16) 68.1(5) C(22)Fe(2)-C24) 68.6(8) .
C(15)-Fe(2)-C(16) 41.003) C(23)-Fe(2)-C(24) 41.06) :
C(19)-Fe(2)-C(17) 72.7(5) : * C(20)-Fe(2)-C(24) 39.0(6)

C(18)-Fe(2)-C(17) 43.6(5) C(21)-Fe(2)-C(24) ~70.6(8)

C(15)-Fe(2)-C(17) 70.5(4) C(2)-C(1)-Cu(2) 147.1(5)

C(16)-Fe(2)-C(17) 39.2(4) C(2}-C(1)}-Cu(l) T 133.9(4) _ |
C(19)-Fe(2)-C(22) 162.0(7)  Cu@rC(1-Cu(l) 74.8(2) ' o
C(18)-Fe(2)-C(22) 124.1(7) ~ C(2)-C(1)-Cu(3) - 1269(4) ‘
C(15)-Fe(2)-C(22) 153.9(7) Cu(2)-C(1)-Cu(3) 72.9(2)

C(16)-Fe(2)-C(22) 119.5(7) Cu(1)-C(1)-Cu(3) 69.1(2)

C(17)-Fe(2)-C(22) 104.2(7) . C(1C@YCGB) 175.1(6)

C(19)-Fe(2)-C(23) 127.9(6) C(4)-C(3)-Cu(3) 136.2(5)

C(18)-Fe(2)-C(23) 109.1(6) C(4)-C(3)-Cu(1) 147.7(5) : r
C(15)-Fe(2)-C(23) 166.4(6) Cu(3)-C(3)-Cu(1) 744Q) '
C(16)-Fe(2)-C(23) 152.2(6) C(4)-C(3)-Cu(2) 120.9(5)

C(17)-Fe(2)-C(23) 119.1(6) Cu(3)-C(3)-Cu(2) 73.8(2)

C(22)-Fe(2)-C(23) 37.5(6) Cu(1)-C(3)-Cu(2) 70.8(2)

C(19)-Fe(2)-C(20) 119.1(6) C(3)-C(4)-C(15) 174.6(7) o
C(18)-Fe(2)-C(20) 153.5(7) A C(6)-C(5)-C(9) 106.6(6) -
C(15)-Fe(2)-C(20) 108.8(5) C(6)-C(5)}-C(2) 125.7(6) ‘
C(16)-Fe(2)-C(20) 129.6(6) C(9)-C(5}-C(2) 127.7(6)

C(17)-Fe(2)-C(20) 162.7(7) | C(6)-C(5)}-Fe(1) - 69.03)

C(22)-Fe(2)-C(20) 68.4(7) C(9)-C(5)-Fe(1) 68.4(3)

C(23)-Fe(2)-C(20) 65.2(7) C(2)-C(5)-Fe(1) 129.6(4)

C(19)-Fe(2)-C(21) ©152.6(7) C(7)-C(6)-C(5) 107.8(7)

C(18)-Fe(2)-C(21) 163.2(8) - . C(T-C(6)-Fe(l) . 69.0(4)

C(15)-Fe(2)-C21) 116.2(6) C(5)-C(6)-Fe(l) 69.8(3)

C(16)-Fe(2)-C(21) 106.1(6) | ~ C(8)-C(7)-C(6) 109.3(7)

C(17)-Fe(2)-C(21) 122.08) C(8)-C(7)-Fe(1) 69.9(5)

C(22)-Fe(2)-C(21) 43.7(6) C(6)-C(7)-Fe(1) . 70.3(4)

C(23)Fe(2)-C21) 682(T) © C(7)-C(8)-C(9) 108.3(7)

CQRO}Fe2)-C2I) 41.9(6) C(7)-C(8)-Fe(1) 69.7(5)

C(19)-Fe(2)-C(24) 106.3(7) - C(9)-C(B)Fe(1) : 69.5(4) -

C(18)-Fe(2)-C(24) 119.0(8) . | C(8)-C9)-C(5) 108.1(7)

C(15)-Fe(2)-C(24) 126.6(6) '  C(8)-C(9)-Fe(1) 69.5(4)
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C(5)-C(9)-Fe(1) 70.2(4) C(20)-C(21)-C(22) £ 100.0(15)

C(14)-C(10)-C(11) 110.7(10) C(20)-C(21)-Fe(2) 68.5(7)

- C(14)-C(10)-Fe(1) ‘ 71.5(6) C(22)-C(21)-Fe(2) 67.0(9)

C(11)-C(10)-Fe(1) 70.6(6) : C(23)-C(22)-C(21) 108.3(18)

" C(10)-C(11)-C(12) 106.3(9) C(23)-C(22)-Fe(2) o T15(12)

C(10)-C(11)-Fe(1) 69.1(5)  C(21)-C(22)-Fe(2) 69.3(9)

C(12)-C(11)-Fe(1) 69.4(5) C(22)-C(23)-C(24) 115.0(19)

C(13)-C(12)-C(11) 105.2(9) C(22)-C(23)-Fe(2) T 71.0(12)

C(13)-C(12)-Fe(1) 70.3(5)  C(24)-C(23)-Fe(2) 71.6(10) .
C(ll}C(lZ)-Fé(l) 69.6(5) CQ0}-C(24-C(23) . 102.1(19) !
C(12)-C(13)-C(14) 112.0(10) C(20)-C(24)-Fe(2) - 68.8(9)

C(12)-C(13)-Fe(1) - 70.8(5) C(23)-C(24)-Fe(2) 67.5(10)

C(14)-C(13)-Fe(1) 70.4(5) P(1)-C(25)-P(2) 110.6(3)

C(10)-C(14)-C(13) 105.6(10) _ P(4)-C(26)-P(3) , 109.73)

C(10)-C(14)-Fe(1) 69.9(5) C(2A)-C(1A)-C(6A) - 117.66) . P
C(13)-C(14)-Fe(1) 69.7(5) ' -C(2A)-C(1A)-P(1) 119.1(5) "
C(16)-C(15)-C(19) 105.2(7) . C(6A)-C(1A)-P(1) 123.2(6)

C(16)-C(15)-C(4) 128.6(7) C(1A)-C(2A)-C(3A) 121.8(7) -

C(19)-C(15)-C(4) 126.1(8) C(4A)-C(3A)-C(2A) 119.3(9)

C(16)-C(15)-Fe(2) 69.7(5) C(5A)-C(4A)-C(3A) 119.5(9)

C(19)-C(15)-Fe(2) 66.5(5) _ " C(4A)-C(5A)-C(6A) . 122.1(9)

C(4)-C(15)-Fe(2) 130.5(5) C(1A)-C(6A)-C(5A) 119.6(8)

C(17)-C(16)-C(15) 114.5(10) C(6B)-C(1B)-C(2B) 117.7(6)

C(17)-C(16)-Fe(2) 70.5(6) ' C(6B)-C(1B)-P(1) 117.8(5)

C(15)-C(16)-Fe(2) 69.2(5) C(2B)-C(1B)-P(1) 124.1(6)

C(16)-C(17)-C(18) 103.4(9) C(1B)-C(2B)-C(3B) ©122.7(8)

C(16)-C(17)-Fe(2) 70.3(6) C(4B)-C(3B)-C(2B) 119.5(8)

C(18)-C(17)-Fe(2) 65.9(6) . C(3B)-C(4B)-C(5B) - 119.6(8)

C(19)-C(18)-C(17) 109.9(9) C(4B)-C(5B)-C(6B) 119.8(9)

C(19)-C(18)-Fe(2) 68.9(6) C(1B)-C(6B)-C(5B) - 120.5(8)

C(17)-C(18)-Fe(2) 7056) C(2C)-C(1C)-C(6C) 118.0(6)

C(18)-C(19)-C(15) 106.9(10) C(2C)-C(IC)-P(2) 120.0(5)

C(18)-C(19)-Fe(2) 69.1(7) 'C(6C)-C(IC)-P(2) 122.0(5)

C(15)-C(19)-Fe(2) 70.7(5) C(1C)-C(2C)-C(3C) 121.5(7)

C(24)-C(20)-C(21) 114.6(17) C(4C)-C(3C)-C(2C) 119.3(8)

C(24)-C(20)-Fe(2) 72.2(9) C(3C)-C(4C)-C(5C) 120.1(8)

C(21)-C(20)-Fe(2) 69.7(9) C(4C)-C(5C)-C(6C) ©120.3(8)

S
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C(5C)-C(6C)-C(IC) 120.8(7) " C(4H)-C(3H)-C(2H) 1200

C(2D)-C(1D)-C(6D) 119.0(6) C(5H)-C(4H)-C(3H) 120.0
C@D)-C(ID)-P2) 123.9(5) C(4H)-C(5H)-C(6H) 120.0
C(6D)-C(1D)-P(2) - 117.005) C(SH)-C(6H)-C(1H) 120.0
C(1D)-C(2D)-C(3D)  119.6(8) C(2D)-C(11)-C(6T) 117.7(6)
C(4D)-C(3D)-C(2D) 121.5(9) ‘ CED)-C(11)-P(5) 123.3(5)
C(3D)-C(4D)-C(5D) 119.8(8) _ C(61)-C(11)-P(5) 118.4(4)
C(4D)-C(5D)-C(6D) 121.1(8) C(1D)-CD-CED T 121.2(7)
C(1D)-C(6D)-C(5D) 119.0(8) C(41)-C(31)-C(2]) 120.%(7)
C(6E)-C(IE)-C(2E) 119.3(6) C(3D)-C(41)-C(51). 119.7(7)
C(6E)-C(1E)-P(3) 125.0(5)  C(6T)-CSI)-C4D) 119.9(7)
C(2E)-C(1E)-P(3) 115.6(4) | C(5D)-C(61)-C(11) 120.8(6)
C(3E)-C(2E)-C(IE) 120.0(6) - , cen-cuyrcen 119.2(6)
C(4E)-C(3E)-C(2E) 120.6(7) C(67)-C(13)-P(5) 118.9(5)
C(3E)-C(4E)-C(5E) 120.7(7) ' C(2J)-C(1J)-P(5) 121.8(5)
C(4E)-C(SE)-C(6E) - 119.3(7) C(31)-C(2J)-C(1)) 12050)
C(1E)-C(6E)-C(5E) 120.0(6) C(23)-C(31)-C(47) 119.4(8)
C(2F)-C(1F)-C(6F) 118.9(6) C(57)-C(43)}-C(3)  120.6(8)
C(2F)-C(1F)-P(3) 116.9(4) C(47)-C(51)-C(6)) 120.3(8)
C(6F)-C(IF)-P(3) 124.2(5) ~ CQN-C(6)-C(ST) 119.9(7)
C(3F)-C(2F)}-C(IF) 119.7(6) ‘ P6)}-CQT}P(5) 110.73)
C(4F)-C(3F)-C(2F) 12L.0(7) C(6K)}-C(IK)-C2K) - 117.1(6)
C(5F)-C(4F)-C(3F) 119.4(7) : C(6K)-C(1K)-P(6) - 119.2(5)
C(4F)-C(5F)-C(6F) 120.5(7) : C(2K)-C(1K)-P(6) - 123.7(5)
C(5F)-C(6F)-C(1F) . 120.4(6) C(3K)-C(2K)-C(1K) 121.5(7)
C(2G)-C(1G)-C(6G) 118.3(6)  C(4K)-C(3K)-C(2K) 120.98)
C(2G)-C(1G)-P(4) 120.0(4) ; C(3K)-CAK)-C(SK) 119.4(7)
C(6G)}-C(1G)}-P@) 121.3(5) C(4K)-C(SK)-C(6K) - 119.8(8)
C(3G)-C(2G)-C(1G) 119.7(6) CUK}C(EK)-C(SK) ~ 1213(D)
C(4G)-C(3G)-C(2G) 122.4(7) C(2L)-C(1L)-C(6L) 116.8(6)
C(3G)-C(4G)-C(5G) 118.8(7) C(2L)-C(1L)-P(6) 121.0(5)
C(4G)-C(5G)-C(6G) 120.3(7) C(6L)-C(1L)-P(6) 122.2(5)
C(5G)-C(6G)-C(1G) 120.4(7) : C(1L)-C(2L)-C(3L) 121.7(7)
‘C(2H)-C(1H)-C(6H) 120.0 ' C(4L)-C(3L)-C(2L) 119.3(8)
C(2H)-C(1H)-P(4) 122.6(3) C(5L)-C(4L}-C(3L) 119.5(7)
C(6H)-C(1H)-P(4) 116.93) C(4L)-C(5L)-C(6L) 121.7(8)

C(IH)-C(2H)-C(3H) 120.0 ~ C(5L)-C(6L)-C(1L) 120.8(7)
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FQA)-P(7)-F(4) 79.709) F(3)-P(7)-F(1A) 100.3(8)

FQA)-P(T)-F(1) 35.38) F(SA)-P(7)-F(1A) 87.7(8)
F(4)-P(T)-F(1) ' 93.0(7) - F(5)-P(7)-F(1A) 129.8(9)
F(2A)-P(7)-F(3A) 88.9(8) F(2A)-P(7)-F(2) 98.6(9)
F(4)-P(7)-F(3A) 142.1(9) F(4)-P(7)-F(2) 177.5(7)
F(1)-P(7)-F(3A) 98.3(9) F(1)-P(7)-F(2) 86.5(6)
F(2A)-P(7)-F(6) 123.2(9) F(3A)-P(7)-F(2) . 35.8(7)
F(4)-P(7)-F(6) 91.0(6) F(6)-P(7)-F(2) 915
F(1)-P(7)-F(6) 90.7(6) F(3)-P(7)}-F(2) 88.1(6)
F(3A)-P(7)-F(6) 124.8(9) F(SA)-P(7)-F(2) 128.2(8)
F(2A)-P(7)-F(3) 149.7(9) F(5)-P(7)-F(2) '88.3(6)
F(4)-P(7)-F(3) 92.5(6) F(1A)-P(7)-F(2) 140.7(9)
F(1)-P(7)-F(3) 173.6(7) FQA)-P(7)-F(6A) - - 97.6(8)
F(3A)-P(7)-F(3) 79.3(9) F(4)-P(7)-F(6A) 124.4(8)
F(6)-P(7)-F(3) 85.9(6) F(1)-P(7)-F(6A) 63.3(8)
F(2A)-P(7)-F(5A) 94.3(9) F(3A)-P(7)-F(6A) : 92.8(8)
F(4)-P(7)-F(5A) 50.5(7) F(6)-P(7)-F(6A) 44.5(7)
F(1)-P(7)-F(5A) 126.8(9) F(3)-P(7)-F(6A) 110.7(8)
F(3A)-P(7)-F(5A) 95.2(9) F(5A)-P(7)-F(6A) 165.8(9)
F(6)-P(7)-F(5A) _121.8(8) . F(5)}-P(7)-F(6A) , 138.4(8)
F(3)-P(7)-F(5A) 59.6(8) F(1A)-P(7)-F(6A) 84.0(8)
F(2A)-P(7)-F(5) 62.2(8) F(2)-P(7)}-F(6A) 57.4(7)
F(4)-P(7)-F(5) 89.3(7) F(2A)-P(7)-F(4A) . 177.0(10)
F(1)-P(7)-F(5) 94.7(6) F(4)-P(7)}-F(4A) 102.1(8)
F(3A)-P(7)-F(5) 53.8(8) F(1)-P(7)-F(4A) 146.3(8)
F(6)-P(7)-F(5) 174.5(T) F(3A)-P(7)-F(4A) 88.2(8) -
F(3)-P(7)-F(5) 88.7(6) | © F(6)-P(7)-F(4A) 59.5(7)
F(SA)-P(7)-F(5) : 54.9(8) F(3)-P(7)-F(4A) 28.4(7)
F(2A)-P(7)-F(1A) 93.0(8) F(5A)-P(7)-F(4A) 85.1(8)
F(4)-P(7)-F(1A) 41.4(7) F(5)}P(T)}-F(4A) 115.1(8)
F(1)-P(7)-F(1A) 81.78) F(1A)-P(7)-F(4A) 180.9(8)
F(3A)-P(7)-F(1A) 176.4(10) F(2)-P(7)-F(4A) . 79.6(8)
F(6)-P(7)-F(1A) 51.6(7) ~ F(6A)-P(T)-F(4A) ' 83.5(8)

Symmetry transformations used to generate equivalent atoms:
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Table 4. Anisotropic displacement parameters (A2x 10%) for 3¢PFs. The anisotropic
displacement factor exponent takes the form: -2n[ h2a*2U!'+ ... +2hka*b* U?]

Ull UZZ U33 U23 U|3 UlZ

culy  41() 34(1) 37(1) a0y ey 1)
Cu2  36(1) 36(1) aq 20 W 0(1)
Cu@)  40(1) 34(1) 4701) 4(1) 2(1) 1(i)
P(1) 46(1) 35(1) 45(1) 31 8 5(1) )
PQ2) 47(1) 36(1) 38(1) - 3(1) 9(1) 21)
PG3) 32(1) 39(1) 46(1) 3y s 3(1)
P(4) 41(1) 38(1) s1(1) -1(1) 10(1) 1)
P(S) 4101 39(1) 40(1) a1y 8Q) 4(1)
P(6) 42(1) 43(1) 36(1) o(1) 731) 1(1)
Fe(1)  SO(1) 56(1) 621y 41 ) A .
Fe(2) 67(1) 131(1) 101(1) 9(1) 49(1) -12(1) ’ '
c)  350) 4003) 46(3) 0(2) 20 10
R 40 4703) 39(3) 02 . 153) 33)
co) 403) 46(3) 453) - -30) 1503) 6(3)
c@ 5209 514) 57(4) 43) 2303) 43)
sy 4003) 52(4) 58(4) -1303) 25(3) 63)
L C(6) 80(5) s34 105(6) 12(4) 61(5) 14(4)
cn 130 55(5) 160(9) 15) 95(7) 31(5)
8 6005 114(7) 104(6) -29(6) 44(5) -39(5)
CO) 494 102(6) 61(4) -17(4) 1903) -10(4)
ca0)  139(10) 85(7) 115(9) 45(6) 67(8) -30(7)
can w2 15711 776) 40(7) 8(5) 27(7)
C(12)  14009) 119(8) 83(6) 25(6) 59(7) 47(8)
cau3) 1027 107(7) 1208)  6(6) 80(7) 28(6)
C(14)  141(10) 80(6) 113(8) 8(5) 70(8) 47(6)
c(s)  56(4) 93(6) 81(5) 3(4) 20(4) -18(4)
cae) 4905 166(9) 118(7) 46(7) 35(5) -1(5)
can 500 214(14) 13109) 16(9) 235) . -19(7)
casy 8007 14010)  175(11) -10(8) 71(7) -38(7)
c(19)  101(7) 90(7) 175(10) 3(7) 55(7) -36(6)
Co)  19916)  16114)  119(10)  -3310)  65(11) -56(13)

c@1)  357(28) 95(10) 204(17) -46(11) 134(18) 1(15)
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CR4)  175(17) 336(28) 135(12) 62(15) 40(11) -16(17)
C(25) 44(3) 503)  4703) -6(3) 14(3) 5(3)
C(26) 30(3) " 46(3) 55(3) 4(3) 9(3) 4(2)
C(1A)  60(4) 37(3) 53(4) 5(3) ; 203) 0(3)
CRA)  67(4) 50(4) 80(5) 103) 19(4) -103)
C(3A)  81(6) 75(6) 103(6) 29(5) 25(5) -6(4)
C(4A) . 100(7) ~ 66(6) 120(8) 3206) -6 -24(5)
CGA)  127(8) 48(5) 103(7) . -5(5) 5(6)  -24(5)
C(6A)  113(6) 454) 73(5) -9(4) 15(4) o4 -
C(IB)  48(4) 48(4) 53(4) -8(3) 53) 13(3) | f
C2B)  66(4) 63(4) 58(4) -73) 83) 19(3)
CBB)  78(6) 94(6) TA(5) 9(4) . 10(4) 47(5)
C(4B) 58(5) 123(8) 83(6) -17(5) 3(4) 41(5)
C(5B)  50(5) 140(9) 111(7) 56) - 14(5) 45
C(6B)  56(5) 86(6) 98(6) © 14(5) 14(4) 14(4) r
- C(1IC)  53(4) 40(3) 46(3) 23) 73) -4(3) - ’
C(2C) 57(4) 54(4) 65(4) 12(3) 63 13)
CBC)  66(5) 82(6) . 104(6) - 2(5) © 26(4) -11(4)
C@4C)  79(6) 60(5) 112(7) 23(5) -4(5) 23(4)
C(5C)  99(6) 42(4) 94(6) -7(4) 365) -16(4)
C®6C)  79(5) 41(4) 69(4) -3(3) 13(4) -5(3) - -
C(ID)  72(4) 403) . 383) = -803) O 1303) - -11(3) ’
C@2D)  88(6) 96(6) 514) -5(4) . 28(4) -17(4)
C(3D)  123(8) 146(9) 62(5) -10(5) 48(6) -45(7)
C(4D)  152(10) 122(8) 52(5) 1(5) 33(6) | 31(7)
C(D)  122(8) 102(7) 43(4) 7(4) 0(5) 5(6)
C6D)  93(6) ©79(5) 47(4) -7(4) 13(4) . 18(4)
C(IE)  34(3) 46(3) - 5003) 1(3) 43) -13)
CQE)  47(3) 61(4) 66(4) 73) 103)  -133)
CBE)  63(5) 82(5) 94(6) 9(4y 9(4) -30(4)
CM@E)  65(5) 97(6) 936) 405 -5(4) -41(5)
CGE)  68(5) 114(7) 62(5) 11(4) -18(4) -26(5)
C(6E)  58(4) 76(5)  634) 17(4) 53) 0 -19(4)
C(IF) 37(3) 43(3) 48(3) 13) 73) A1)
C(2F) 65(4) 534)  66(4) - 13(3) 24(3) 11(3)
CG3F) 87(6) 89(6) 94(6) 26(5) 53(5) 18(5)

C4F) 93(6) 92(6) 88(6) 42(5) 42(5) 2(5)
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C(5F)  62(4) - 64(9) 86(5) 29(4) 18(4) 1(4)

C(6F)  47(4) 53(4) 72(4) 11(3) 14(3) 13)

C(1G) 453) T 333) 57(4) 403) 6(3) 2Q2) . -
C2G)  46(4) 55(4) 74(4) 2(3) 15(3) -4(3)
C(3G) 6505 80(6) 102(6) 19(5) © 30(4) -8(4)

C(4G)  87(6) 59(5) 102(6) 16(4) 23(5) -18(4)

C(5G)  98(6) 44(4) 102(6) 18(4) 13(5) @)

C(6G)  64(4) 51(4) 84(5) 3(4) 16(4) 123) A

c(1l) 46(3) 45(3) 42(3) 2(3) 3(3) 2(3) -
cQn - 61(4) 46(4) 56(4) -5(3) 123) -1(3) ’
c@l 86(5) 33(4) 84(5) -1(3) 13¢4) 0@

C(@an) 92(6) 57(5) 74(5) 12(4) 12(4) -20(4)

C(51) 89(5) 74(5) 64(4) -1(4) 25(4) 31(4)

C(67) 73(4) 58(4) 56(4) -13(3) 22(3) -15(3)

c(1y) 54(4) 37(3) 43(3) - 403) 16(3) 03) ‘ r
c@hn 95(5) 62(4) 49(4)  -16(3) 194)  -104) ' "'
C3)  1358) 76(5) 55(5) -16(4) 32(5) -15(5)

C@)) 14709 85(6) 63(5) -12(4) 57(6) 5(6)

csh 91(6) 104(7) 99(7) 12(5) 59(6) 16(5)

c6)) 74(5) 72(5) 57(4) 8(3) 31(4) @)

CQ7)  4003) 45(3) 473) . -803) 8(3) -5(2) | -
C(1K) 43(3) 56(4) 44(3) 6(3) 83) 8(Q) 4
CEK)  77(5) 57(4) 48(4) 03) 193) 73)

CBK)  106(7) 91(6) - 52(4) 6(4) 34(4) 25(5)

C@K)  88(6) 1097)  66(5) 26(5) 45(5) 41(5)

C(5K)  T7(6) 127(8) 93(7) 21(6) 33(5) -29(5)

CO6K)  74(5) 126(7) 49(4) 3(4) 12(4) -29(5)

C(IL)y  4403) 54(4) 36(3) -3(3) 5(2) 73)

C@L) 574  92(6) 80(5) 28(4) 22(4) 21(4)

CBL)  59(5) 124(8) 113(7) 13(6) 34(5) 18(5)

C@L) 685 107(7) 74(5) 3(5) 10(4) 38(5)

CL)  91(6) 88(6) 77(5) 17(4) 22(5) 455

C6L)  785) 554 72(5) 5(3) 25(4) 19(4)

P(7) 153(3) 140(3) 192(4) 66(3) 73(3) -18(2)
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Table 5. Hydrogen coordinates ( x 104), and isotropic displacement parameters (A2x 10 3)

for 3+PF,.

X y z U(eq)
H(6) 4062(4) 9731(4) 7520(3) | 86
H(7), 5272(5) 10227(5) 7595(4) 17
H(8) 6119(4) 9396(6) 8204(3) 106
H(9) 5451(3) 8344(5) 8518(2). 84
H(10) 4491(7) - 7010(7) ~ 7436(4) 128
H(11) 4115(6) 8090(8) | 6823(3) 136
H(12) 5213(7) 8863(7) 6800(3): 131
H(13) 6185(5) . 8155(6) 7357(4) 119
H(14) S752(7) - 7063(6) 7775(4) 125
H(16) 314(4) 8023(7) 8401(3) 131
H(17) -649(5) 7190(9) 8503(4) - 159
H(18) -96(5) . 5754(8) 8849(4) 149
H(19) - 1196(5)  5836(6) 9010(4) - 143
H(20) T 172509) 7797(12) 9822(5) 187
HQ1) ' 728(13) 8840(10) 9438(6) - 250
H(22) -404(10) 7989(14) 9475(6) 242
H(23) -35(11) 6667(12) . 9830(6) 238
H(24) 1271(10) 6436(16) 10022(5) 260
H(25A) 3235(3) 5306(4) 7734Q2) 56
H(25B) 3602(3) 6194(4) 7751(2) - 56
H(26A) -1005(3) 19783(4) | 7675(2) 53.
H(26B) 959(3) 9016(4) - 7992(2) 53
H(2A) 2566(4) 5596(4) 8986(2) 80
H(3A) 1969(4) 4452(5) - 9165(3) 105
H(4A) - 2070(5) 3115(6) 8875(4) 126
H(5A) 2745(6) 2936(5)  8420(3) 122
H(6A) 3335(4) 4067(4) 8225(3) .96
H(2B) 4376(4) 4558(4) . 9016(2) . 78
H(3B) 5548(5) 4250(6) §252(3) ‘ 103
H(4B) 6293(4) 5046(7) 89923) 111
H(5B) 5875(4) 6242(7) 85503) 124
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H(6B) 4685(4) . 6554(5) 8322(3) 99
H(2C) 1442(3) 5964(4) 8064(2) 74
H(3C) ' 628(4) 4886(5) 8037(3) 101
H(4C) 478(4) 3803(5) 7511(3) 110
H(5C) 1123(5) 3789(4) 70143) 103
H(6C) 1926(4) 4859(4) 7039(2) 78
H(2D) S 33274) - 6265(5) 7017(2) 92
H(3D) 3186(6) 6517(7) 6249(3) 127
H(4D) 2128(7) 6826(7) 57533). . 130
H(5D) | 1187(5) 6987(6)  6007(3) 114
H(6D) 1288(4) 6751(5) 6771(2) 90
HQE) 776(3) 7301(4) 7660(2) 71
H(3E) -240(4) 6615(5) 7260(3) 100
H(4E) -825(4) 6992(6) 6529(3) 110
H(SE) -440(4) " 8112(6) 6189(3) 108
H(6E) 601(3) 8800(5) 6582(2) 86
H(2F) 2702(3) 8466(4) - 7128Q2) 73
H(3F) 3064(4) 9197(5) 6591(3) 101
H(4F) 2529(4) 10454(5) 6283(3) 105
H(5F) 1599(4) 10961(5)- 6491(3) 86
H(6F) 1193(3) 10211(4) 6998(2) 70
H(2G) 3179(3) 10139(4)  8018(2) 71
H(3G) 3453(4) 11173(5) 7584(3) 97
H(4G) 2731(5) 12304(5) 7313(3) 101
H(5G) 1714(5) 12433(5) 7501(3) 103
H(6G) 1430(4) 11420(4) 7958(2) 81
HCH) : 655(4) 9678(5) 8511(3) 128
H(GH) 225(3) 10279(6) 9056(3) 177
H(4H) 885(5) 11279(6) 9564(3) - 153
H(SH) " 1976(5) 11678(5) . 9527Q2) 138
H(6H) 2407(3) 11077(5) 8982(3) 100
H(2I) 3582(3) 11119(4) 9553(2) 67
H3I) 3857(4) " 12401(4)  92883) 87
H(4T) 4428(4) 12439(5) 8757(3) 93
H(ST) 4737(4) 11177(5) 84792) 91
H(6]) © 4460(3) 9888(4) | 8739(2) - 74
H(2) 4339(4) 9926(4) 10202(2) 83
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H(3J) | 4004(6) 10263(5) 10829(3) 106

H(4J) 2858(6) 10068(6) 10803(3) 113

H(S)) - T 2065(5)  9505(6) 10172(3) 110 )
HE 2394(4) 9164(4)  9537(2) 79

HQ7A) 4696(3) 8760(3) 9270(2) 54

H(27B) 4674(3) 8784(3) 9774(2) 54

H(2K) 4488(4)  8013(4) 10386(2) 73

HG3K) | 4048(5) 7693(5) 10959(3) 97

H(4K) 3111(5) 6804(6) 10839(3) 99 ]
H(5K) 2607(4) - 6225(6) 101313) 17 -‘
H(6K) 3042(4) 6560(6) 95402) 102 '

H(L) _ 5524(4) 7883(5) 0352(3) 91

HGL) 6640(4) 314G . 963203) 116

H(4L) 6818(4) 6088(6) 10067(3) 103

H(SL) © 5915(5) 5493(6) 110245(3) 104

H(6L) 4813(4) 6054(4) 9985(2) 81




