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Table 1. Atomic coordinates and By,o/Beg

atom X y z B,
Y() 0.16465(3) -0.20531(3) -0.18178(5) 3.08(1)
0(1) 0.3553(2) -0.2147(2) -0.2641(3) 3.58(6)
0(2) 0.2232(3) -0.0728(2) -0.3018(4) 4.84(8)
N(1) 0.2678(3) -0.3314(2) -0.1734(4) 3.14(7)
N(2) 0.4766(3) -0.3179(2) -0.2358(4) 3.58(8)
C(1) 0.3665(3) -0.2910(3) -0.2260(5) 3.20(9)
C(2) 0.5123(4) -0.3792(3) -0.1383(6) 4.6(1)
C(3) 0.5659(5) -0.4590(4) -0.2389(7) 6.7(2)
C(4) 0.5987(5) -0.3286(4) 0.0052(7) 6.8(2)
C(5) . 0.5728(4) -0.2706(3) -0.3165(6) 4.6(1)
C(6) 0.6189(4) -0.1716(4) -0.2284(8) 6.5(1)
c(7) 0.5393(5) -0.2782(4) -0.4900(7) 6.3(2)
C(8) 0.2381(3) -0.4259(3) -0.1784(5) 3.10(9)
C(9) 0.2528(3) -0.4936(3) -0.3138(5) 3.8(1)
C(10) 0.2115(4) -0.5847(3) -0.3198(6) 4.6(1)
C(11) 0.1545(4) -0.6098(3) -0.1930(7) 5.1(1)
C(12) 0.1395(4) -0.5437(4) -0.0587(6) 5.0(1)
C(13) 0.1800(4) -0.4525(3) -0.0520(5) 4.1(1)
C(14) 0.0023(4) -0.3500(3) -0.3257(6) 4.5(1)
C(15) -0.0645(4) -0.2847(4) -0.2432(6) 5.2(1)
C(16) -0.0507(4) -0.2116(4) - -0.3203(6) 5.2(1)
C(17) 0.0232(4) -0.2335(3) -0.4499(5) 4.6(1)
C(18) 0.0562(4) -0.3184(3) -0.4535(5) 4.1(1)
C(19) 0.1306(5) -0.3695(4) -0.5746(6) 6.1(1)




Table 1. Atomic coordinates and Byso/B., (continued)

atom X y z Beg
C(20) 0.1303(7) -0.1937(4) 0.1311(6) 6.4(2)
C(21) 0.0636(6) -0.1347(6) 0.0891(7) 7.7(2)
C(22) 0.136(1) -0.0642(5) 0.0588(8) 8.6(2)
C(23) 0.2522(8) -0.0762(6) 0.0828(8) 8.8(2)
C(24) 0.2485(6) -0.1576(6) 0.1303(6) 7.3(2)
C(25) 0.3646(9) -0.184(1) 0.177(1) 21.3(5)
- C(26) | | 0.1516(6) -0.0051(5) -0.319(1) 12.0(3)
C(27) 0.2068(7) 0.0515(6) -0.406(1) ‘ 13.0(3)
C(28) 0.3223(7) 0.0279(5) -0.4413(10) 9.8(2)
C(29) 0.3275(6) -0.0539(5) -0.378(1) 10.5(3)
H(1) 0.4422 -0.4041 -0.0957 5.4073
H(2) 0.5858 -0.4970 -0.1726 7.9838
H(3) 0.5049 -0.4948 -0.3205 7.9838
H(4) 0.6330 -0.4376 -0.2010 7.9838
H(5) 0.6200 -0.3710 0.0623 8.0726
H(6) 0.6701 -0.2995 -0.0335 8.0726
H(T) 0.5615 -0.2839 0.0736 8.0726
H(8) 0.6394 -0.3024 -0.3159 5.4630
H(9) 0.6401 -0.1686 -0.1191 7.5373
H(10) 0.6880 -0.1487 -0.2792 7.5373
H(11) 0.5580 -0.1353 ' -0.2340 7.5373
11(12) 0.4698 -0.2510 -0.4978 7.4401
H(13) 0.6043 -0.2468 -0.6370 7.4401

H(14) 0.5244 -0.3405 -0.5459 7.4401




Table 1. Atomic coordinates and Biso/Beg (continued)

atom

H(15)
11(16)
H(17)
H(18)
H(19)
H(20)
H(21)
H(22)
H(23)
H(24)
H(25)
H(26)
H(27)
H(28)
H(29)
H(30)
1(31)
H(32)
H(33)
H(34)
11(35)
11(36)
11(37)

H(38)

X

" 0.2926

0.2222

0.1255

0.1019

0.1673

-0.0014

-0.1215

-0.0972

0.0358

0.0814

0.1564

0.1965

0.1007

-0.0221

0.1116

0.3228

0.3631

0.4167

0.4025

0.0756

0.1292

0.1611

0.2187

0.3291

-0.4770

-0.6299

-0.6727

-0.5609

-0.4071

-0.4100

-0.2943

-0.1638

-0.2014

-0.4251

-0.3335

-0.3833

-0.2438

-0.1390

-0.0093

-0.0311

-0.2279

-0.1726

-0.1228

-0.0375

0.0261

0.0524

0.1141

0.0134
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-0.4033

-0.4127

-0.1983

0.0309

0.0417

-0.3103

-0.1663

-0.3039

-0.5329

-0.6327

-0.6486

-0.5219

0.1762

0.1016

0.0456

0.0895

0.2044

0.0832

. 0.2609

-0.3816

-0.2183

-0.4983

-0.3356

-0.5591

Beg
4.5258
5.5132
6.0821
6;0419
4.7819
5.3510
6.0848
6.0962
5.4019
7.3080
7.3080
7.3080
7.7464
8.8994
10.4479
10.3513
40.9661
40.9661
40.9661
14.4116
14.4116
15.4390
15.4390

11.4977




Table 1. Atomic coordinates and By,0/Be, (continued)

atom X y z B,y

H(39) 0.3865 0.0745 -0.3957 11.4977
H(40) 0.3955 -0.0457 -0.3106 12.7356
H(41) 0.3316 -0.1064 -0.4704 12.7356

By = gﬂ-z(Uu(aa")2 + Ugg(bb”)2 + U33(cc"‘)2 + 2U12aa™bb* cosy + 2Uzaa”cc™ cos f -+ 2Ua3bb" cc™ cos a)
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Table 2. Anisotropic Displacement Parameters

atom Uy Uz Uss Uis Uss Uas’
Y() 0.0335(3) 0.0384(3) 0.0462(3) 0.0113(2) 0.0050(2) 0.0083(2)
o(1) 0.037(1) 0.037(2) 0.068(2) 0.012(1) 0.010(1) 0.018(1)
0(2) 0.057(2) 0.050(2) 0.088(2) 0.021(2) 0.023(2) 0.031(2)
N(1) 0.033(2) 0.040(2) 0.048(2) 0.009(2) 0.005(1) 0.010(2)
N(2) 0.032(2) 0.042(2) 0.067(2) 0.013(2) 0.005(2) 0.018(2)
C(1) 0.035(2) 0.038(2) 0.046(2) 0.009(2) -0.001(2) 0.004(2)
C(2) 0.040(2) 0.061(3) 0.080(3) 0.013(2) -0.001(2) 0.029(3)
C(3) 0.085(4) 0.061(3) 0.122(5) 0.033(3) 0.004(3) 0.035(3)
C(4) 0.061(3) 0.113(5) 0.085(4) 0.021(3) -0.019(3) 0.023(4)
C(5) 0.040(2) 0.052(3) 0.093(4) 0.020(2) 0.020(2) 0.026(3)
C(6) 0.050(3) 0.058(3) 0.134(5) -0.002(3) 0.005(3) 0.024(3)
C(7) 0.083(4) 0.074(4) 0.095(4) 0.034(3) 0.038(3) 0.030(3)
C(8) 0.028(2) 0.041(2) 0.051(2) 0.009(2) -0.002(2) 0.013(2)
C(9) 0.042(2) 0.045(3) 0.058(3) 0.009(2) 0.003(2) 0.012(2)
C(10) 0.049(3) 0.046(3) 0.076(3) 0.014(2) -0.013(2) 0.002(2)
C(11) 0.046(3) 0.046(3) 0.108(4) 0.006(2) -0.010(3) 0.031(3)
C(12) 0.047(3) 0.069(4) 0.089(4) 0.014(3) 0.010(2) 0.044(3)
C(13) 0.044(2) 0.054(3) 0.063(3) 0.015(2) 0.010(2) ~  0.021(2)
C(14) 0.044(3) 0.054(3) 0.069(3) -0.005(2) -0.015(2) 0.016(2)
C(15) 0.031(2) 0.087(4) 0.080(3) 0.001(2) 0.005(2) 0.026(3)
C(16) 0.039(3) 0.080(4) 0.082(3)  0.021(2) -0.006(2) 0.023(3)
cQr) 0.049(3) 0.072(3) 0.061(3) 0.012(2) -0.009(2) 0.028(3)
C(18) 0.041(2) 0.061(3) 0.051(3) 0.005(2) -0.010(2) 0.010(2)
C(19) 0.086(4) 0.090(4) 0.051(3) 0.023(3) -0.011(3) 0.004(3)
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Table 2. Anisotropic Displacement Parameters (continued)

atom Uy Uz Uss Usa Uis Uszs
C(20) 0.124(5) 0.070(4) 0.053(3) 0.029(4) 0.028(3) 0.012(3)
C(21) 0.083(4) 0.127(6) 0.072(4) 0.049(5) 0.019(3) -0.019(4)
C(22) 0.196(9) 0.057(4) 0.076(4) 0.058(5) 0.015(5) -0.002(3)
C(23) 0.124(6) 0.097(6) 0.070(4) -0.037(5) 0.015(4) -0.030(4)
C(24) 0.085(5)  * 0.135(6) 0.051(3) 0.057(5) -0.016(3) -0.018(4)
C(25) 0.194(10) 0.46(2) 0.126(7) 0.21(1) -0.080(7) -0.094(9)
C(26) 0.110(5) 0.115(6) 0.30(1) 0.083(5) 0.098(6) 0.135(7)
C(27) 0.119(6) 0.168(8) 0.29(1) 0.079(6) 0.079(7) 0.174(9)
C(28) 0.119(6) 0.112(6) 0.182(7) 0.042(5) 0.045(5) 0.097(6)
C(29) 0.101(5) 0.139(6) 0.221(8) 0.062(5) 0.086(5) 0.135(6)

The general temperature factor expression:

exp(—2n2(a*2U11h? + b*2U22k? + c*2Us3l? + 2a*b*Ui2hk + 2a*c* Uighl + 2b*c* Uaskl))
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Table 3. Bond Lengths(4)

atom atom distance atom atom distance
Y o(1) 2.285(2) Y 0(2) 2.473(3)
Y N(1) 2.401(3) Y ca) 2.776(4)
Y C(14) 2.673(4) Y C(15) 2.666(4)
Y C(16) 2.657(4) Y cr) 2.673(4)
Y C(18) 2.689(4) Y C(20) 2.668(5)
Y C(21) 2.662(5) Y C(22) 2.667(6)
Y C(23) 2.683(6) Y C(24) 2.701(5)
o(1) c(1) 1.297(4) 0(2) C(26) 1.432(6)
0(2) C(29) 1.374(6) N(1) c(1) 1.323(5)
N(1) C(8) 1.416(5) N(2) c(1) 1.362(5)
N(2) c(2) 1.475(5) . N @) C(5) 1.477(5)
c(@2) c(3) 1.527(7) C@) C(a) 1.526(7)
a(5) C(6) 1.525(7) C(5) () 1.493(7)
C(8) C(9) 1.388(5) c(8) C(13) 1.378(5)
C(9) C(10) 1.382(6) C(10) c(11) 1.365(7)
c(11) C(12) 1.368(7) c(12) c(13) 1.380(6)
C(14) C(15) 1.403(6) C(14) C(18) 1.400(6)
C(15) C(16) 1.407(7) C(16) C(17) 1.402(6)
c(r) c(18) - 1.390(6) c(18) C(19) 1.492(7)
C(20) c(21) 1.355(8) C(20) C(24) 1.361(8)
c@l) C(22) 1.324(9) - C(22) C(23) 1.366(10)
C(23) C(24) 1.384(10) C(24) C(25) 1.494(10)
C(26) c2r) 1.345(9)‘ C(27) c(28) 1.421(9)
C(28) C(29) 1.474(8)
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Table 4. Bond Lengths(A4)

- atom atom distance atom atom distance
C(2) (1) 0.94 C(3) H(2) 0.94
Cc(3) H(3) 0.97 Cc(3) H(4) 0.94
c(4) 11(5) 0.95 C(4) H(6) 0.96
C(4) H(7) 0.94 C(5) H(8) 0.95
C(6) H(9) 0.95 C(6) H(10) 0.95
c(6) H(11) 0.95 c(7) H(12) 0.95
c(7) H(13) 0.96 c@) H(14) 0.95
C(9) H(15) 0.95 C(10) H(16) 0.94
c(11) H(17) 0.95 c(12) H(18) 0.95
c(13) H(19) 0.96 c(14) H(20) 0.95
C(15) H(21) 0.94 C(16) H(22) 0.94
cary  HE3) 095 c(19) H(24) 0.96
C(19) 11(25) 0.95 Cc(19) H(26) 0.94
C(20) 11(27) 0.95 ce21) F(28) 0.97
C(22) 11(29) 0.95 C(23) H(30) 0.96
C(25) H(31) 0.76 C(25) H(32) 103
C(25) H(33) 1.06 C(26) H(34) 1.00
C(26) H(35) 0.94 c(27) H(36) 0.94
c@T) H(37) 0.99 C(28) H(38) 0.98
C(28) H(39) 0.94 C(29) H(40) 0.92
C(29) H(41) 0.99
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Table 5. Bond Angles(°®)

- atom atom atom angle atom atom atom angle
o(1) Y 0(2) 74.18(9) o(1) Y N(1) 55.96(9)
0(1) Y c(1) 27.58(10) o(1) Y C(14) 113.6(1)
0(1) Y C(15) 143.4(1) 0(1) Y C(16) 136.8(1)
0(1) Y C(17) 106.5(1) 0(1) Y C(18) 94.7(1)
0(1) Y C(20) 117.1(2) o(1) Y c(21) 136.8(2)
o(1) Y C(22) 117.4(3) o(1) Y C(23) 90.4(2)
0(1) Y C(24) 90.4(2) . 0(2) Y N(1) 129.80(10)
0(2) Y C(1) 101.7(1) 0(2) Y C(14) 122.8(1)
0(2) Y C(15) 114.9(1) 0(2) Y C(16) 84.2(1)
0(2) Y C(17) 73.2(1) 0(2) Y C(18) 95.9(1)
0(2) Y C(20) 124.7(1) 0(2) Y C(21) 103.8(2)
0(2) Y C(22) 77.5(2) 0(2) Y C(23) 79.4(2)
0(2) Y C(24) 108.1(2) N(1) Y c(1) 28.4(1)
N(1) Y C(14) 77.5(1) N(1) Y C(15) 103.1(1)
N(1) Y C(16) 127.7(1) N(1) Y c(17) 113.2(1)
N(1) Y C(18) 83.6(1) N(1) Y C(20) 86.6(2)
N(1) Y C(21) 115.7(2) N(1) Y C(22) 128.5(2)
N(1) Y C(23) 104.4(3) N(1) Y C(24) 79.8(2)
c(1) Y C(14) 97.4(1) c(1) Y C(15) 126.9(1)
C(1) Y C(16) 140.9(1) c(1) Y c(17) 113.9(1)
C(1) Y C(18) 90.6(1) “C(1) Y C(20) 102.0(2)
c(1) Y C(21) 130.1(2) c(1) Y C(22) 126.3(2)
C(1) Y C(23) 96.8(3) c(1) Y C(24) 83.1(1)
C(14) Y C(15) 30.5(1) C(14) Y C(16) 50.3(1)
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Table 5. Bond Angles(®) (continued)

- atom
C(14)
C(14)
C(14)

C(14)

C(15)

C(15)
C(15)
C(15)
C(16)
C(16)
C(16)
C(17)
c(17)

| c(17)
C(18)
C(18)
C(18)
C(20)
C(20)
C(21)
C(22)
C(23)
Y

C(26)

atom

T T T T T T T A A S T

O
~_
()
~—

0(2)

atom
c(17)
C(20)
C(22)
C(24)
c(17)
C(20)
C(22)
C(24)
c(18)
Cc(21)
C(23)
C(18)
c(21)
C(23)
C(20)
C(22)
C(24)
C(22)
C(24)
C(23)
C(23)
C(24)
C(26)

C(29)

angle
49.8(1)
102.5(2)
128.7(3)
127.6(2)
50.2(1)
87.8(2)
99.2(3)
117.2(2)
50.3(1)
84.1(2)
122.2(3)
30.1(1)
114,2(2)
142.1(3)
132.8(2)
143.1(2)
155.9(2)
48.4(2)
29.4(2)
48.2(2)
29.6(2)
29.8(2)
127.2(3)

106.1(4)
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atom
C(14)
C(14)
C(14)
C(15)
C(15)
C(15)
C(15)
c(16)
C(16)
C(16)
C(16)
c(17)
c(17)
C(17)
c(18)
C(18)
C(20)
C(20)
c(21)

C(21)

' C(22)

atom

T T T T T T T s T T A I o

0(1)
0(2)

N(1)

atom

C(18)
c(21)
C(23)
C(16)
C(18)
c(21)
C(23)
c(r)
C(20)
C(22)
C(24)
C(20)
C(22)
C(24)
c(21)
C(23)
Cc(a1)
C(23)
C(22)
C(24)
C(24)
c(1)

C(29)

C(1)

angle
30.3(1)
103.6(2)
150.1(2)
30.6(1)
50.3(1)
77.7(2)

125.7(2)

~30.5(1)

106.0(2)
92.8(3)
132.3(2)
135.7(2)
116.8(2)
162.6(2)
127.9(2)
172.0(3)
29.5(2)
48.7(2)
28.8(2)
48.4(2)
48.8(2)
97.8(2)
126.5(3)

91.7(2)




Table 5. Bond Angles(°) (continued)

atom
N(1)
N(2)
N(2)
c(1)
c(1)
C(1)
C(2)
C(5)
C(5)
C(8)
C(9)
c(11)
C(13)
C(14)
C(15)
C(15)
C(16)
c(17)
c(17)
C(18)
C(18)
C(18)
C(20)

C(21)

angle
138.0(2)
121.7(3)
117.1(3)
59.8(2)
114.3(3)
127.5(4)
112.8(4)
114.5(4)
111.4(4)
119.2(4)
120.8(4)
119.3(4)
121.1(4)
75.5(2)
75.0(2)
107.4(4)
75.4(2)
74.1(2)
108.9(4)
74.4(3)
107.4(4)
126.9(4)
76.7(3)

75.5(3)
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C(14)

c(21)

atom
N(1)
N(2)
C(1)
c(1)
C(1)
C(2)

C(2)

- C()

C(8)

C(8)

C(10)
C(12)
C(14)
C(14)
C(15)
C(16)
C(16)
C(17)
C(18)
C(18)
C(18)
C(20)
C(20)

c(21)

atom
C(8)
C(5)
O(1)
N(2)
N(2)
C(3)
C(4)
c(7)
C(9)
c(13)
c(11)
C(13)
C(15)
C(18)
C(16)
C(15)
c(17)
C(18)
C(14)
C(19)
C(19)
c(21)
C(24)

C(22)

angle
126.2(3)
119.9(3)
54.6(2)

169.8(3)
118.1(3)
112.6(4)
109.8(4)
112.2(4)
122.6(3)
117.8(4)
120.5(4)
120.5(4)
74.5(3)

108.7(4)
74.3(2)

75.0(2)

107.6(4)
75.6(2)

74.2(2)

119.3(3)
125.6(4)
75.0(3)

108.0(6)

75.8(4)




Table 5. Bond Angles(®) (continued)

~atom

C(20)

C(22)

C(20)
C(23)
C(26)

0(2)

atom
C(21)
C(22)
C(23)
C(23)
C(24)
C(24)
C(24)
C(27)

C(29)

atom
C(22)
C(23)
C(22)
C(24)
C(23)
C(23)
C(25)
C(28)

C(28)

angle
109.4(6)
75.9(4)
74.6(4)
107.4(6)
74.4(3)
106.9(6)
118(1)
108.5(6)

108.8(5)
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atom

c(21)

c(20)

0(2)

c(27)

atom
C(22)
C(22)
C(23)
C(24)
C(24)
C(24)
C(26)

C(28)

atom
Cc(21)
C(23)
C(24)
C(20)
C(25)
C(25)
C(27)

C(29)

angle
75.4(4)
108.3(7)
75.8(3)
74.0(3)
120.0(4)
134(1)
111.2(5)

105.3(6)




Table 6. Bond Angles(°)

atom
N(2)
C(4)
C(2)
H(2)
H(3)
C(2)
H(5)
H(6)
C(6)
c(5)
C(5)
H(9)
C(5)

| C(5)
H(12)
C(8)
C(9)
C(10)

C(11)

atom
C(2)
C(2)
C(3)
C(3)
C(3)
C(4)
C(4)
C(4)
C(5)
C(6)
C(6)
C(6)
C(7)
c(7)
c(7)
C(9)
C(10)
o(11)
C(12)
C(13)
C(14)
C(14)
C(15)

C(16)

atom
H(1)
H(1)
H(3)
H(3)
H(4)
H(6)
H(6)
H(7)
H(8)
H(9)
H(11)
H(11)
H(12)
H(14)
H(14)
H(15)
H(16)
H(17)
H(18)
H(19)
H(20)
H(20)
H(21)

H(22)

angle
107.1
106.9
108.1
108.2
108.6
109.3
108.9
109.4
105.8
109.8
109.5
109.8
109.6
109.7
110.1
119.5
119.7
120.1
119.7
119.4
125.5
125.3
125.4

126.4
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atom
C(3)
c(2)
C(2)
H(2)
C(2)
C(2)
H(5)
N(2)
C(7)
C(5)
H(9)
H(10)
C(5)
H(12)
H(13)
C(10)
C(11)
C(12)
C(13)

C(12)

“C(15)

C(16)

C(15)

atom
c(2)
c(3)
C(3)
c(3)

C(4)

c4)

C(4)
C(5)
o(5)
C(6)
C(6)
C(6)
c(7)
C(7)
C(7)
C(9)
C(10)
C(11)
C(12)
C(13)
C(14)
c(15)
C(15)

C(16)

atom
H(1)
H(2)
H(4)
H(4)
H(5)
H(7)
H(7)
H(8)
H(8)
H(10)
H(10)
H(11)
H(13)
H(13)
H(14)
H(15)
H(16)
H(17)
H(18)
H(19)
H(20)
H(21)
H(21)

H(22)

angle
107.3
109.8
110.7
111.3
109.4
109.5
110.3
106.1

106.1

1109.4

109.4

109.0

109.2

109.1

109.2

119.7

119.8

120.6

119.8

119.6

125.0

126.6

125.9

125.6




Table 6. Bond Angles(®) (continued)

atom
c(17)
C(16)
C(18)
C(18)
H(24)
Y
C(24)
C(20)
Y
C(23)
C(22)
C(24)
C(24)
| H(31)
0(2)
C(21)
H(34)
C(26)
C(28)
C(27)
C(29)
H(38)
0(2)

C(28)

atom
C(16)
c(17)
C(19)
C(19)
C(19)
C(20)
C(20)
c(21)
C(22)
C(22)
C(23)
C(25)
C(25)
C(25)
C(26)
C(26)
C(26)
C(27)
c(21)
C(28)
C(28)
C(28)
C(29)

C(29)

atom
H(22)
H(23)
H(24)
H(26)
H(26)
H(27)
H(27)
H(28)
H(29)
H(29)
H(30)
H(31)
H(33)
H(33)
H(34)
H(34)
H(35)
H(37)
H(37)
H(38)
H(38)
H(39)
H(41)

H(41)

angle
125.3
125.0
108.4
109.8
109.7
124.9
124.9
123.3
125.0

125.4

126.4

118.8

100.1

116.1

107.7

107.0

106.4

107.4

107.6

109.0

110.6

107.5

108.1

108.2
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atom

C(18)
c(18)
H(24)
H(25)

c(21)

C(22)

c(21)

C(24)
C(24)
H(31)
H(32)
0(2)

c(27)
C(26)
C(28)
H(36)

C(27)

- C(29)

O(2)
C(28)

H(40)

atom
c(17)
C(17)
C(19)
C(19)
C(19)
C(20)
c(21)
c(21)
C(22)
C(23)
C(23)
C(25)
C(25)
C(25)
C(26)
C(26)
C(27)
C(27)
C(27)
C(28)
C(28)
C(29)
C(29)

C(29)

atom
H(23)
H(23)
H(25)
H(25)
H(26)
H(27)
H(28)
H(28)
H(29)

H(30)

. H(30)

H(32)
H(32)
H(33)
H(35)
H(35)
H(36)
H(36)
H(37)
H(39)
H(39)
H(40)
H(40)

H(41)

angle
125.6
125.1
109.2
108.8
110.9
125.8
124.8
126.2“
125.0
125.8

124.9

101.8

119.8
96.1

111.1
113.0
113.3
112.6
107.1
114.0
110.4
112.6
110.9

108.1




Table 6. Bond Angles(®°) (continued)

atom atom atom angle atom atom atom angle
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Table 7. Torsion Angles(°®)

“atom  atom  atom  atom  angle atom  atom  atom  atom  angle
Y o(1) C@)  N@) 5.1(3) Y o(1) C(1)  N@2)  -171.6(3)
Y 0(2) C(26) C(27) -173.3(6) Y 0(2) C(29) C(28) 176.0(4)
Y N(1) C(1) o) -4.8(3) Y N(1)  C(1)  N(2)  171.5(4)
Y N(1)  C(B)  C(9)  105.8(4) Y N(1) C@8)  C(13) -66.9(5)
Y C(1)  N(1)  C(8)  160.6(4) Y cl) N@ @ C@  1121)
Y C(l) N@2) C(B)  -53(1) Y C(14) C(15) C(16)  67.9(3)
Y C(14) C(18) C(17) -67.5(3) Y C(14) C»18) C(19) 115.0(4)
Y C(15) C(14) C»18)  -68.4(3) Y C(15) C(16) C(17)  69.0(3)
Y C(16) C(15) C(14) -68.4(3) Y - C(6) CA7) C(18)  68.2(3)
Y C(17) C(16) C(15)  -68.7(3) Y C(17) C(18) C(14)  67.4(3)
Y C(17)  C>18) C(19)  -115.1(4) Y C(18) C(14) C(15)  67.7(3)
Y C(18) C(7) C(16)  -67.2(3) Y C(20) C(21) C(22) -68.9(5)
Y C(20) C(24) C(23)  67.6(4) Y C(20) C(24) C(25)  -116.5(8)

v C(21) C(20) C(24)  70.3(4) Y C(21) C(22) C(23) -69.4(5)
Y C(22) C(21) C(20)  68.8(4) Y C(22) C(23) C(24)  -69.4(4)
Y C(23) C(22) C(21)  69.1(5) Y C(23) C(24) C(20)  -67.4(4)
Y C(23) C(24) C(25) 116.0(6) Y C(24) C(20) C(21)  -69.1(4)
Y C(24) C(23) C(22)  68.5(4) o) Y 0(2)  C(26) 178.8(6)
o) Y 0(2)  C(29) 4.9(5) o) Y N(1)  C(1) 3.0(2)
o) Y N(1) C(@8)  -153.3(4) oy Y C(l)  N(1)  -174.6(4)
o1 Y c(l)  N©2) 46(1) o(1) Y C(14) C(15)  -169.7(3)
oy Y C(14) C»18)  -55.1(3) o) Y C(15) C(14)  16.0(4)
o) Y C(15) C(16)  -97.3(3) o) Y C(16) C(15)  120.1(3)
o) Y c(16)  Cc(17) 7.0(4) oy Y C(17) C(16)  -175.0(3)
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Table 7. Torsion Angles(°®) (continued)

atom  atom  atom  atom  angle atom  atom  atom  atom  angle
o) Y C(17) C(18)  70.1(3) o) Y C(18) C(14)  131.1(3)
o) Y c(18)  C(17)  -115.2(3) o) Y C(18)  C(19) 8.7(4)
o) Y C(20) C(21)  139.5(5) o1 Y C(20) C(24)  "26.4(5)
o) Y C(21)  C(20)  -57.7(6) o) Y C(21) C(22)  57.1(7)
o) Y C(22) C(21) -139.7(5) o) Y C(22) C(23) -26.1(6)
o) Y C(23) C(22)  157.0(6) o)y Y C(23) C(24)  -90.1(5)
o1 Y C(24) C(20)  -156.7(4) o) Y C(24) C(23)  90.1(5)
o) Y C(24) C(25) -23.8(9) o(1) ca) Y 0(2) 2.9(2)
o) ¢ Y N(1)  174.6(4) o) Cca Y C(14)  128.7(2)
o(1) C@1) Y C(15)  136.8(2) o) ¢ Y c(6)  98.2(3)
o) cu Y C(17)  79.6(2) o(1) c) Y C(18)  99.1(2)
o(1) cu Y C(20)  -126.8(2) o(1) ¢ Y C(21)  -116.6(3)
o1y Ccu Y C(22)  -80.0(3) o(1) Cc) Y C(23)  -77.6(3)

| o(1) c1) Y C(24)  -104.2(3) o(1) C(1) N(1) C(8)  155.7(3)
O(1) C(1) N2 C(2)  155.1(4) o(1) C(1) N@ C(B)  -11.3(5)
0@ Y o(1)  C(1)  -177.0(2) 0@ Y N(1) (1) 10.6(3)
02 Y N(1)  C(8)  -145.7(3) 02 Y c(1) N -171.7(2)
0@2) Y C(l) N2 49(1) 0@ Y C(14) C(15) -83.8(3)
0(2) Y C(14) C(18)  30.8(3) 0@ Y C(15) C(14)  112.9(3)
0@ Y C(15)  C(16)  -0.5(3) 0@ Y C(16) C(15)  179.6(3)
0@ Y C(16) C(17)  66.5(3) 0(2) Y C(17)  c(16)  -107.7(3)
02 Y C(17)  C(18)  137.4(3) 0@ Y C(18) C(14)  -154.4(3) °
02 Y C(18)  C(17)  -40.7(3) 0@ Y C(18) C(19)  83.3(4)
02 Y C(20) C(21)  50.5(6) 02 Y C(20) C(24) -62.5(5)
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Table 7. Torsion Angles(®) (continued)

atom  atom  atom  atom  angle atom  atom  atom  atom  angle
02 Y C(21)  C(20)  -139.2(5) o2 Y C(21)  C(22)  -24.4(6)
02 Y C(22) C(21)  155.7(6) 02 Y C(22) C(23)  -90.6(6)
02 Y C(23) C(22)  83.2(6) 0@ Y C(23) C(24) -163.9(5)
0@ Y C(24) C(20)  129.9(4) 0@ Y C(24) C(23)  16.7(5)
0@ Y C(24) C(25)  -97.3(9) 0(2) C(26) C(27) C((28)  -3(1)
0(2) C(29) C(28) <C(27)  -3(1) N(1) Y o) c) -3.1(2)
N(1) Y 0(2)  C(26) 172.2(6) N() Y 0(2) C(29)  -1.7(6)
N() Y C(1)  N(2)  -138(1) N(I) Y C(14) C(15)  146.6(3)
N(1) Y C(14) C(18)  -98.8(3) N(1) Y C(15) C(14)  -33.5(3)
N() Y C(15)  C(16)  -146.8(3) N(1) Y C(16) C(15)  42.3(4)
N(1) Y C(16) C(17)  -70.8(3) N(1) Y C(17)  C(16)  125.5(3)
N() Y Cc(l7)y  C(18)  10.7(3) N(1) Y C(18) C(14)  76.1(3)
N(l) Y C(18) C(17)  -170.2(3) N(1) Y C(18) C(19)  -46.2(4)
| N(l) Y C(20) C(21)  -171.9(5) N() Y C(20) C(24)  75.1(4)
N() Y c(21)  C(20) 9.0(5) N(1) Y C(21) C(22)  123.8(6)
N(1) Y C(22) C(21)  -72.9(7) N() Y C(22) C(23)  40.8(7)
N() Y C(23) C(22) -148.2(6) N(1) Y C(23) C(24) -35.3(5)
N(I) Y C(24) C(20) -101.4(4) N Y C(24) C(23)  145.4(5)
N1) Y C(24) C(25)  31.4(9) N(1)  C() Y C(14)  -45.9(2)
N(1)  Cc1) Y C(15)  -37.8(3) N()  Cc() Y C(16)  -76.4(3)
N(1)  c1) Y C(1T)  -95.0(2) N()  C(1) Y C(18)  -75.5(2)
N(1)  Cc()y Y C(20)  58.6(3) N(1)  CcU1) Y C(21)  68.8(3)
N(1)  c1) Y C(22)  105.4(3) N(I)  C(1) Y C(23)  107.8(3)
Y C(24)  81.2(8) - N(1) C(1) N2 C2)  -2L.1(6)

N(1)  C(1)
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Table 7. Torsion Angles(®) (continued)

atom atom atom atom angle atom  atom atom atom angle
N(1)  C(1) N@2)  C(5) 172.5(4) N(I) C(@8) C(9  C(10) -173.4(4)
N(1) C(8) CU3) CU2)  174.0(4) N(2) C() Y C(14)  175(1)
N(2) C1) Y C(15)  -176(1) N(2) c1) Y C(16)  145(1)
N@2) c1) Y C(17)  126(1) N@2) o) Y C(18)  145(1)
N@2) Cc) Y C(20)  -79(1) N@) o) Y c(21)  -69(1)
N@) c1) Y C(22) -33(1) N(2) Cc@1) Y C(23)  -30(1)
N@2) ca) Y C(24)  -57(1) N(2) C() N(1) C(8)  -27.9(6) .
cl) Y 0(2)  C(26) 177.4(6) cn Y 0(2)  ©(29) 3.4(6)
ca) Y N(1)  C(@8)  -156.4(5) c) Y C(14) C@5)  167.1(3)
c)y v C(14) C(18)  -78.3(3) cu)y Yy C(15) C(14)  -16.1(3)
c(1) Y C(15)  C(16)  -129.4(3) c()y Yy C(16)  C(15) 78.1(4)
c() Y C(16)  C(17)  -35.0(4) cy Y C(17) C(16)  156.6(3)
ey Y c(17)  C(18) 41.8(3) c() Y C(18)  C(14)  103.8(3)
c(l) Y C(18) C(17)  -142.5(3) c(1) Y C(18) C(19)  -18.6(4)
cay Y C(20) C(21)  164.1(5) cy v C(20) C(24)  51.1(4)
c() Y C(21) C(20)  -20.5(6) cau Y Cc(21)  C(22) 94.3(6)
C() Y C(22) C(21) -108.8(6) cl)y Yy C(22) ©(23) 4.8(7)
cu) Y C(23) C(22) -176.1(6) | cay Y C(23) C(24)  -63.2(5)
cu) Y C(24) C(20)  -130.0(4) c(1y Y C(24) C(23) 116.8(5)
c(y Y C(24) C(25) 2.8(9) c() o1 Y C(14)  -57.7(2)
c()y oy Yy C(15)  -66.4(3) C(1) Oo(1) Y C(16)  -114.1(3)
c(1) o) Y C(17)  -110.4(2) c(1) o) Y C(18)  -82.2(2)
c(y o) Yy C(20) 61.7(3) c1)y o1 Y C(21) 89.5(4)
o1y o1 Y C(22)  116.6(3) cy o Y C(23)  104.1(3)
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Table 7. Torsion Angles(®) (continued)

atom  atom  atom  atom  angle atom  atom  atom  atom  angle
C(1) 0(1) Y C(24) 74.3(3) (1) N(1) Y C(14)  133.2(2)
C(1) N(1) Y C(15)  149.8(2) Cc(1) N1 Y C(18)  129.2(2)
C(1) N1 Y c17)  97.7(2) c) N1 Y C(18)  103.1(2)
C(1) N(1) Y C(20)  -123.2(3) C(1) N() Y C(21)  -127.6(3)
Cc(l) N1 Y C(22)  -96.9(4) c(1) N(1) Y C(23)  -77.5(3)
c(1) N1 Y C(24)  -94.4(3) C(1) N(1) C(@8)  CO)  -44.5(6)
C(l)  N(1)  C@B)  C(3)  142.9(4) C(1) N2  C@2 C(B)  131.3(4)
C(1) N(2) C(2) CM4)  -103.8(4) C(1) N@2)  C() C(6) 67.4(5)
C(l) N@) C») C(7)  -60.9(5) C(2) N2 C(B)  C@b) -59.6(5)
C(2) N@ C6) CM  1322(4) C(3) C(2 N2 C(5)  -62.0(5)
C(4) C(2) N@2)  C(5) 63.0(5) C(8) N() Y C(14)  -23.2(4)
C(8) N(1) Y C(15) -6.5(4) C(8) N() Y C(16)  -27.2(4)
C®8) N1 Y C(17)  -58.6(4) C@) N1 Y C(18)  -53.3(4)

| c®) N1 Y C(20)  80.4(4) c®) N(1) Y C(21)  76.0(4)
c®) N1 Y C(22)  106.7(5) c®) N1 Y C(23)  126.2(4)
Cc®B) N1 Y C(24)  109.2(4) Cc(®) C(  Ccuo) C(i1) 0.5(6)
C(8) C(13) C(12) C(11) -1.1(7) C(9) C(8) C(13) C»12) 1.0(6)
C(9)  C(10) C(1) C(12) -0.6(7) C(10) C(  C(8)  C(13)  -0.7(6)
C(10) C(11) C(12) <C(13) 0.9(7) cl4) Y 0(2)  C(26)  70.5(6)
ca4) Y 0(2)  C(29)  -103.4(6) c(4) Y C(15)  C(16)  -113.3(4)
c(4) Y C(16)  C(15)  37.3(3) ca4) Y C(16) C(17)  -75.9(3)
Cc(14) Y c(17)  c(6)  77.7(3) c(14) Y C(17) C(18)  -37.2(3)
Cc(14) Y C(18) C(17)  113.7(4) c4) Y c(18) C(19) -122.3(5)
C(l4) Y C(20) C(21)  -95.4(5) C(14) Y C(20) 0(2;1) 151.5(4)
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Table 7. Torsion Angles(®) (continued)

atom  atom  atom  atom  angle atom  atom  atom  atom  angle
C(14) Y C(21) C(20)  91.5(5) c(14) Y C(21) C(22) -153.6(5)
c(14) Y C(22) C(21)  33.6(6) c(14) Y C(22) C(23)  147.2(5)
C(14) Y C(23) C(22) -58.2(10) C14) Y C(23) C(24)  54.7(9)
C14) Y C(24) C(20) -36.0(5) cl4) Y C(24) C(23) -149.2(5)
Cc(14) Y C(24) C(25)  96.9(9) Cc(14) C@s) Y C(16)  113.3(4)
C(14) C@s) Y cair)y  75.9(3) | C(14) C@5) Y C(18)  36.5(3)
C(14) C@15) Y C(20)  -119.5(3) Cc(14) C@5) Y C(21)  -147.4(3)
C(14) C(15) Y C(22)  -166.7(3) C(14) C@15) Y C(23)  -152.3(4)
C(14) C(15) Y C(24)  -118.6(3) C(14) C(15) C(16)  C(17) 0.6(5)
C(14) C@8) Y C(15)  -36.8(3) C(14) C(18) Y C(16)  -77.0(3)
C(14) C(U8) Y C(17)  -113.7(4) c(14) C(18) Y C(20)  -3.2(4)
C(14) C(18) Y C(21)  -41.7(4) Cc(14) C(18) Y C(22)  -77.4(4)
C(14) C@18) Y C(23)  -99(1) C(14) C(18) Y C(24)  29.6(5)

| C(14) C(8) C(17)  C(16) 0.2(5) C@5) Y 0(2) C(26)  36.8(6)
cs) Y 0(2)  C(29) -137.1(6) Cc(s) Y C(14) C(18)  114.6(4)
c(5) Y C(16) C(17)  -113.1(4) cas) Y C(17)  C(16)  37.6(3)
C(15) Y C(17)  C(18)  -77.3(3) C(5) Y C(18) C(17)  76.9(3)
Cc(15) Y C(18) C(19) -159.1(4) cas) Y C(20) C(21)  -68.6(5)
C(15) Y C(20) C(24)  178.4(5) c@s) Y C(21) C(20)  107.8(5)
C(15) Y C(21) C(22) -137.3(6) c(15) Y C(22) C(21)  42.1(6)
C(15) Y C(22) C(23)  155.8(6) c@as) Y C(23) C(22) -29.9(7)
Cc(15) Y C(23) C(24)  83.0(6) c(s) Y C(24) C(20)  -1.8(5)
C(15) Y C(24)  C(23)  -115.0(6) Cc@5) Y C(24) C(25)  131.0(9)
C(15) C(14) Y C(16)  -37.5(3) . Cc(15) cu4) Y c(17)  -77.7(3)
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Table 7. Torsion Angles(®) (continued)

atom  atom  atom  atom  angle atom  atom  atom  atom  angle
C(15) C(14) Y C(18)  -114.6(4) C(15) C(14) Y C(20)  63.0(3)
C(15) C(14) Y c(21)  32.7(3) C(15) C(14) Y C(22)  16.9(4)
C(15) CQ14) Y C(23)  49.4(6) C(15) C(14) Y C(24)  80.1(3)
C(15) C(14) C(18)  C(17) 0.2(5) C(15) C(14) C(18) C(19)  -177.3(4)
C(15) C@6) Y Cc(17)  113.1(4) C(15) C(16) Y C(18)  76.9(3)
C(15) C(16) Y C(20)  -55.9(3) C(15) C(16) Y C(21)  -75.8(4)
C(15) C(16) Y C(22)  -103.3(3) C(15) C(16) Y C(23)  -106.8(4)
C(15) C(16) Y C(24)  -71.2(4) C@s) C(16) C(17) C(18)  -0.5(5)
c(e) Y 0(2) C(26)  36.6(6) cas) Y 0(2)  C(29) -137.4(6)
c(6) Y C(14) C(18)  77.1(3) cae) Y C(17) C(18)  -114.9(4)
C(16) Y C(18) C(17)  36.8(3) c@e) Y C(18)  C(19)  160.7(4)
C(6) Y C(20) C(21) -43.6(5) c(6) Y C(20) C(24) -156.6(4)
() Y C(21)  C(20)  138.2(5) cae) Y C(21) C(22)  -107.0(6)
| c(16) Y C(22) C(21)  72.3(5) c(e) Y C(22) C(23) -174.1(6)
c(i6) Y C(23)  C(22) 7.0(7) cae) Y C(23) C(24)  119.9(5)
c(16) Y C(24) C(20)  31.0(6) c(16) Y C(24) C(23) -82.2(6)
cQ6) Y C(24) C(25)  163.9(9) Cc(16) C(15) Y C(17)  -37.4(3)
c(16)  C(15) Y C(18)  -76.8(3) C(16) C(15) Y C(20)  127.2(3)
C(16) C(15) Y C(21)  99.2(4) c(16) C(15) Y Cc(22)  79.9(3)
C(16) C(15) Y C(23)  94.4(4) c(16) C(15) Y C(24)  128.1(3)
C(16) C(15) C(14) C(18)  -0.5(5) c(16) C(17) Y C(18)  114.9(4)
c(16) CU17) Y C(20)  15.2(4) c(6) C(17) Y C(21)  -9.8(4)
C(16) CU7) Y C(22)  -41.6(4) c(6) C(17) Y C(23)  -62.0(4)
C(16) Cu7n Y C(24)  -10.7(9) C(16) C(17) C(18) C(19)  177.6(4)
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Table 7. Torsion Angles(°) (continued)

atom  atom  atom  atom  angle atom  atom  atom  atom  angle
curn Y 0(2) C(26)  65.6(6) can Y 0(2) C(29) -108.3(6)
can Y C(14) C(18)  36.9(3) can Y C(18) C(19)  123.9(5)
curn Y C(20) C(21)  -51.5(5) car Y C(20) C(24) -164.6(4)
carn Y C(21) C(20) 143.2(4) can Y C(21) C(22) -102.0(5)
can Y C(22) C(21)  92.0(5) can Y C(22) C(23) -154.3(5)
carn Y C(23) C(22)  39.0(7) cun Y C(23) C(24)  151.9(4) |
can Y C(24) C(20)  38(1) can Y C(24) C(23) -74(1)
can) Y C(24) C(25)  171.2(8) . caTy  cue) Y C(18)  -36.2(3)
c(iry  cue) Y C(20)  -169.0(3) can  c(e) Y C(21)  171.0(4)
c(17)  C(16) Y C(22)  143.6(3) Cc(17)  C(6) Y C(23)  140.1(3)
Cc(17) Cc@6) Y C(24)  175.7(3) car)  c(s) Y C(20)  110.5(3)
c(1ry  Cc(8) Y Cc(21)  72.0(4) c(r)y  c(8) Y C(22)  36.4(5)
ca7)y  c(s) Y C(23)  13(1) cir)y C(18) Y C(24)  143.3(4)
| cis) Y 0(2) C(26)  85.6(6) cas) Y 0(2) C(29) -88.4(6)
c(18) Y C(20) C(21) -93.8(5) c(18) Y C(20) C(24)  153.2(4)
c(18) Y C(21) C(20)  111.7(4) c(18) Y C(21) C(22) -133.5(5)
Cc(18) Y C(22) C(21)  T72.6(5) cas) Y C(22) C(23) -173.8(4)
Cc(18) Y C(23) C(22)  27(1) ci8) Y C(23) C(24)  140(1)
c(18) Y C(24) C(20)  -54.2(6) ca8) Y C(24) C(23) -167.5(5)
c(18) Y C(24) C(25)  78(1) Cc(18) C(14) Y C(20)  177.6(3)
C(18) C(14) Y C(21)  147.3(3) C(18) C(14) Y C(22)  131.4(3)
C(18) C(14) Y C(23)  163.9(6) C(18) C(14) Y C(24)  -165.3(3)
Cc(18) C(17) Y C(20)  -99.7(3) c(18) CU7) Y C(21)  -124.7(3)
C(18) Ccun Y C(22)  -156.5(3) c(18) C(17) Y C(23)  -176.9(3)
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Table 7. Torsion Angles(°) (continued)

atom  atom  atom  atom  angle atom  atom  atom  atom  angle
Cc(18) Ccurn Y C(24)  -125.5(8) C(19) C(18) Y C(20)  -125.6(4)
C(19) C@8) Y C(21)  -164.1(4) Cc(19) C(18) Y C(22)  160.3(4)
C(19) C(18) Y C(23)  137(1) C(19) C(18) Y C(24)  -92.8(5)
C(20) Y 0(2)  C(26) -68.9(6) C(20) Y 0(2)  C(29)  117.2(6)
C(20) Y C(21) C(22)  114.8(6) c0) Y C(22) C(21) -36.7(4)
C(20) Y C(22) C(23)  T77.0(5) Cc(20) Y C(23) C(22) -76.0(5)
C(20) Y C(23) C(24)  36.9(4) c(20) Y C(24) C(23) -113.2(6)
C(20) Y C(24)  ©(25)  132(1) C(20) C(21) Y C(22)  -114.8(6)
C(20) C(21) Y C(23)  -77.4(5) C(20) C(21) Y C(24) -37.1(4)
C(20) C(21) C(22) C(23) -0.6(8) C(20) C(24) Y C(21)  37.3(4)
C(20) C(24) Y C(22)  76.0(4) C(20) C(24) Y C(23)  113.2(6)
C(20) C(24) C(23) C(22) 1.1(7) cel Y 0(2) C(26) -45.9(6)
Cc21) Y 0(2)  C(29)  140.2(6) cel) Y C(20) C(24)  -113.0(6)
cel Y C(22) C(23)  113.6(7) cen Y C(23) C(22) -36.3(4)
cel Y C(23) C(24)  76.6(4) cl Y C(24) C(23) -75.9(4)
cel Y C(24) C(25)  170(1) Cel) C(20) Y C(22)  35.8(4)
C(21) C(20) Y C(23)  75.6(5) C(21) C(20) Y C(24)  113.0(6)
C(21) C(20) C(24) C(23)  -1.5(6) C(21) C(20) C(24) C(25) 174.3(7)
Cc(21) C(22) Y C(23)  -113.6(7) Cc2l) C(22) Y C(24)  -76.1(5)
C(21) C(22) C(23) C(24) -0.3(7) c(22) Y 0(2)  C(26) -57.6(6)
c22) Y 0(2)  C(29)  128.4(6) C(2) Y C(20) C(24) -77.3(4)
c2) Y C(23) C(24)  112.9(6) c22) Y C(24) C(23) -37.2(4)
Cc22) Y C(24) C(25) -151(1) C(22) C(21) Y C(23)  37.4(4)
C(22) C(21) Y C(24)  TT.7(5) C(22) C(21) C(20) C(24) 1.3(7)
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Table 7. Torsion Angles(®) (continued)

- atom atom  atom  atom  angle atom  atom  atom  atom  angle
C22) ©C(23) Y C(24)  -112.9(6) C(22) C(23) C(24) C©(25) -175.5(6)
c@3) Y 0(2) C(26) -87.8(6) ces) Y 0(2) C(29)  98.3(6)
c@3) Y C(20) C(24) -37.5(4) c3) Y C(24) C(25)  -113(1)
C@23) C(22) Y C(24)  37.5(4) C24) Y 0(2) C(26) -96.1(6)
C(24) Y 0(2) C(29)  89.9(6) C(26) 0(2) C(29) C(28)  1.1(9)
C(26) C(@27) C(@28) C(29)  4(1) cn  C@) 0@  Cr9)  1(1)
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Table 8. Least Squares Planes

Plane number 1

Atoms defining plane Distance
C(14) 0.002(4)
C(15) -0.004(4)
C(16) 0.004(4)
C(17) -0.002(4)
C(18) 0.000(4)

Additional Atoms Distance
Y 2.391
C(19) -0.054

Plane number 2

Atoms defining plane Distance
C(20) 0.007(5)
C(21) -0.006(5)
C(22) 0.001(8)
C(23) 0.005(6)
C(24) -0.007(5)

Additional Atoms Distance
Y 2414
C(25) -0.109

Plane number 3

Atoms defining plane Distance
0(2) 0.000(3)
C(26) 0.01(1)
C(27) -0.03(1)
C(28) 0.016(9)
C(29) -0.013(10)

Plane number 4

Atoms defining plane Distance
0(1) © 0.003(3)
N(1) 0.005(3)
N(2) 0.006(3)
C(1) -0.019(4)
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Plane number 5

Atoms defining plane Distance
C(8) 0.003(3)
C(9) -0.002(4)
C(10) 0.001(4)
C(11) -0.002(4)
C(12) 0.004(4)
C(13) -0.005(4)

Additional Atoms Distance
C(25) 1.369

Summary

plane mean deviation x2

1 0.0021 1.6

2 0.0053 5.4

3 0.0142 12.0

4 0.0083 33.1

5 0.0027 3.2

Dihedral angles between planes (°)

2 3 4
154.58
164.55 11.06
104.23 57.12 61.95
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