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Table 2.

Atomic

coordinates

(x10%)

and

equivalent isotropic

s

AL

displacement

parameters (42x103) for 7. U(eq) i3 defined as one third of the trace
of the orthogonalized Uij tensor.

x Y z U(eq)
Molecule I
Mo(1) 2597 1528(1) 8752 33(1)
Mo (2) 2667 (1) -1072(1) 9124(1) 35(1)
si(l) 3184(2) ~-441(3) 6868(2) 55(1)
N(l) 3553 (5) 357(7) 9238(4) 35(1)
N(2) 1702(5) 107(8) 8704 (4) 38(2)
0o(1) 2347 (5) 2562(7) 9576 (4) 55(2)
0(2) 2447 (5) -1445(8) 10151(4) 55(2)
c(11) 2973(7) 1271(9) 7269(5) 39(2)
c(12) 2132(7) 1947(10) 7258 (6) 45(2)
c(13) 2275(9) 3211(11) 7640(8) 65(3)
c(1l4) 3174 (9) 3343(10) 7922(7) 59(3)
c(15) 3612(6) 2154 (10) 7683(6) 46(2)
c(21) 3067(7) -1787(9) 7692(6) 47 (2)
c(22) 2255(8) -2447(10) 7863 (7) 57(3)
c(23) 2422(11) -3309(11) 8560(10) 74 (4)
c(24) 3320(10) -3256(10) 8824 (8) 64(3)
Cc(25) 3710(7) -2319(10) 8296 (6) 48(2)
c(51) 4374 (10) -438(15) 6564 (10) 84 (4)
c{52) 2373(12) -800(17) 5944 (12) 95(5)
c(71) 4475(6) 502(9) 9695(6) 44(2)
CcC(72) 4518(9) 1976 (13) 10092(9) 70(3)
C(73) 5216(7) 370(11) 9122(7) 53(2)
c(74) 4571(9) -514(13) 10411(8) 69(3)
c(81) 709(7) 51(11) 8682(7) 53(2) -
c(82) 234(19) -112(27) 7765(16) 166(9)
c(83) 382(18) 1298(22) 9121(17) 137(8)
c(84) 432(13) -1068(16) 9221(12) 98(5)
Molecule II

Mo (3) 6586(1) -5919(1) 8075(1) 33(1)
Mo(4) 6774 (1) -3339(1) 7719(1) 32(1)
si(2) 8821(2) -5231(3) 7284(2) 55(1)
N(3) 6322(5) -4854 (7) 7044 (4) 35(1)
N(4) 6983 (5) -4385(8) 8787 (5) 39(2)
0(3) 5564 (5) -6334(7) 8409 (5) 53(2)
0(4) 5851(5) -2384(7) 7869 (5) 52(2)
Cc(31) 8105(6) -6584(9) 7700(6) 40(2)
c(32) 7471(7) -7402(9) 7209(6) 46(2)
c(33) 7021(8) -8219(10) 7784 (8) 54(3)
Cc(34) 7374 (8) -7896(12) 8631(7) 62(3)
C(35) 8028(7) -6926(11) 8580 (6) 51(2)
Cc(41) 8296 (5) -3537(9) 7278(6) 37(2)
c(42) 7757(7) -2877(13) 6597 (7) 60(3)
c(43) 7485(8) -1600(12) 6904 (10) 69(4)
c(44) 7849(7) -1492(11) 7770(10) 63(3)
c(45) 8327 (6) -2658(10) 7978(7) 48(2)
c(61) 9050(12) -5703(17) 6198 (11) 95(4)
c(62) 9876 (12) -5110(18) 8034(12) 95(4)
c(91) 5758(7) -5076(11) 6223(7) 54(2)
c(92) 5216 (11) -6357(15) 6235(11) 84(4)
c(93) 6368(10) -5290(13) 5431(9) 73(3)
c(94) 5196(12) -3922(15) 5975(11) 89 (4)
Cc(101) 7015(8) -4068(10) 9706 (7) 52(2)
c(102) 6140(16) -3488(23) 9911(17) 135(7)
¢(103) 7680(17) -3133(24) 9979(18) 160(9)
c{(104) 7155(17) -5310(20) 10281(16) 123(7)
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Table 5.

//é/“)/}/} S2

Hydrogen coordinates ( x 10%) and isotropic
displacement parameters (2 x 103) for 7.

x v z U(eq)
H(12A) 1582(7) 1643(10) 6959 (6) 80
H(13A) 1831(9) 3910(11) 7654 (8) 80
H(1l4A) 3458(9) 4153(10) 8149(7) 80
H(15a) 4248(6) 2016(10) 7738(6) 80
H(22A) 1700(8) -2380(10) 7511(7) 80
H(23a) 2006(11) -3954(11) 8756 (10) 80
H(242) 3634(10) -3837(10) 9242(8) 80
H(25A) 4339(7) -2136(10) 8305(6) 80
H(32A) 7411(7) -7469(9) 6590(6) 80
H(33A) 6621(8) ~8953(10) 7625(8) 80
H(34A) 7254 (8) -8380(12) 9145(7) 80
H(35A) 8416(7) -6607(11) 9061(6) 80
H(42A) 7669(7) -3183(13) 6009(7) 80
H(43A) 7187 (8) ~901(12) 6560(10) 80
H(44A) 7827(7) -691(11) 8118(10) 80
H(45A) 8684 (6) -2784(10) 8514(7) 80
H(51A) 4435(10) 255(15) 6140(10) 80
H({(51B) 4787 (10) -271(15) 7058(10) 80
H(51cC) 4499(10) ~-1303(15) 6321(10) 80
H(52A) 1781 (12) -787(17) 6138(12) 80
H(52B) 2416(12) -127(17) 5503 (12) 80
H(52C) 2491(12) -1676(17) 5712(12) 80
H(61A) 9421(12) -5024(17) 5967(11) 80
H(61B) 9344 (12) -6565(17) 6188 (11) 80
H(61C) 8488(12) ~-5747(17) 5854 (11) 80
H(62A) 10251(12) -4416(18) 7823(12) 80
H(62B) 9736(12) -4888(18) 8609(12) 80
H(62C) 10186(12) ~-5960(18) 8040(12) 80
H(72a) 5094 (9) 2115(13) 10399(9) 80
H(72B) 4424 (9) 2644 (13) 9645(9) 80
H(72C) 4060(9) 2056(13) 10486(9) 80
H(73A) 5194(7) ~516(11) 8868(7) 80
H(73B) 5145(7) 1040(11) 8673(7) 80
H(73C) 5783(7) 496 (11) 9447(7) 80
H(74A) 4548(9) -1403(13) 10162(8) 80
H(74B) 5134(9) -390(13) 10743 (8) 80
H(74C) 4092(8) ~413(13) 10781 (8) 80
H{(82A) -405(19) -151(27) 7783 (16) 80
H(82B) 388(19) 654 (27) 7428(16) 80
H(82C) 439(19) -926(27) 7508 (16) 80
H(83A) -259(18) 1296 (22) 9113(17) 80
H(83B) 637(18) 1358(22) 9707(17) 80
H(83C) 571(18) 2060(22) 8799(17) 80
H(84A) -210(13) -1104 (16) 9197(12) 80
H(84B) 657(13) -1898(16) 9002(12) 80
H(84C) 669 (13) -943(16) 9809 (12) 80
H(92A) 4822(11) -6329(15) 6692(11) 80
H(92B) 4871(11) -6481(15) 5691(11) 80
H(92C) 5628(11) -7096(15) 6331(11) 80
H(93A) 6727(10) -4498(13) 5367(9) 80
H(93B) 6751(10) -6058(13) 5547(9) 80
H(93C) 5995(10) -5443(13) 4908(9) 80
H(94A) 4809(12) -3735(15) 6422(11) 80
H(94B) 5581(12) -3159(15) 5907(11) 80
H(94C) 4842(12) -4088(15) 5441(11) 80
H(10Aa) 6140(16) -3270(23) 10513 (17) 80
H(10B) 6048(16) -2679(23) 9573(17) 80
H(10C) 5667(16) -4119(23) 9754 (17) 80
H(10D) 7673(17) -2966{24) 10588(18) 80
H(10E) 8254 (17) -3484(24) 9860(18) 80
B{10®) 7568(17) -2303(24) 9668(18) 80
H(10G) 7173(17) -5063(20) 10881(16) 80
H(10H) 6685(17) -5956(20) 10152(16) 80
H(10I) 7718(17) -5701(20) 10162(16) 80
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Table 4. Anisotropic displacement parameters (A2x103) for 7.
The anisotropic displacement factor exponent takes the form:

-2n2 [h? a*2 U7 + ... + 2 h k a* b* Ujj]
Uil vU22 U33 U23 Ul3 Ul2
Molecule I

Mo(1) 37(1) 35(1) 28(1) -5(1) 8(1) 2(1)
Mo(2) 38(1) 38(1) 30(1) 3(1) 7(1) -4(1)
si(1) 98(2) 44(1) 24 (1) -2(1) 12(1) 16 (1)
N(1l) 38(4) 38(4) 29(3) -1(3) 10(3) -2(3)
N(2) 36(4) 53(4) 26(3) 0(3) 5(3) -5(3)
o(1) 66(4) 60(4) 40(3) -18(3) 14(3) 11(4)
0(2) 58 (4) 68 (4) 40(3) 13(3) 15(3) -10(4)
c(11) 60(5) 44 () 16(3) 6(3) 13(3) 5(4)
c(12) 49(5) 56(5) 32(4) 14 (4) 6(4) 5(4)
c(13) 85(8) 48(6) 64(7) 18(5) 22(6) 26(5)
Cc(14) 88(9) 39(5) 54(6) 2(4) 19(6) -12(5)
c(15) 44(5) 56(5) 39(4) 9(4) 13(4) -11(4)
c(21) 58(6) 44(5) 39(5) -14(4) 12(4) 9(4)
c(22) 69(7) 43(5) 58(6) -16(4) -4 (5) -11(5)
c(23) 101(12) 37(5) 87(10) -3(5) 21(8) -28(6)
c(24) 93(9) 37(5) 64(7) 9(5) 19(6) 13(5)
c(25) 51(5) 48(5) 46(5) -5(4) 15(4) 14(4)

Molecule II

Mo(3) 34 (1) 37(1) 31(1) 2(1) 7(1) 0(1)
Mo(4) 29(1) 33(1) 35(1) -2(1) 6(1) 4(1)
si(2) 38(1) 48(1) 82(2) -11(1) 24 (1) 3(1)
N(3) 32(3) 38(3) 34(3) -1(3) 7(3) 2(3)
N(4) 36(4) 50(4) 32(3) 0(3) 8(3) 8(3)
0(3) 41(4) 63 (4) 58(4) 15(3) 18(3) -7(3)
o(4) 46 (3) 52(4) 60(4) -6(3) 11(3) 17(3)
c(31) 34(4) 42(4) 46(5) -8(4) 11(4) 11(3)
c(32) 61(6) 33(4) 46 (5) -9(4) 19(4) 10(4)
C(33) 53 (7) 39(5) 64 (6) -1(4) 15(5) 2(4)
Cc(34) 72(8) 61(6) 53(6) 26 (5) 14(5) 14 (6)
C(35) 51(5) 56 (5) 45(5) -3(4) -3(4) 18(5)
C(41) 24(4) 48 (4) 42(4) 1(4) 12(3) -1(3)
C(42) 48(5) 84 (8) 50(6) 20(5) 23(4) -17(5)
C(43) 51(6) 55(6) 105(10) 35(6) 22(7) -2(5)
C(45) 34(4) 51(5) 57(6) -7(4) 0(4) -15(4)

C(44) 41(5) 43(5) 107(10) -9(6) 12(6) -9(4)




