
Organometallics, 1997, 16(18), 3914-3920, DOI:10.1021/om9702946

Terms & Conditions
Electronic Supporting Information files are available without a subscription to ACS Web Editions. The American Chemical
Society holds a copyright ownership interest in any copyrightable Supporting Information. Files available from the ACS
website may be downloaded for personal use only. Users are not otherwise permitted to reproduce, republish,
redistribute, or sell any Supporting Information from the ACS website, either in whole or in part, in either machine-
readable form or any other form without permission from the American Chemical Society. For permission to reproduce,
republish and redistribute this material, requesters must process their own requests via the RightsLink permission
system. Information about how to use the RightsLink permission system can be found at
http://pubs.acs.org/page/copyright/permissions.html

Copyright © 1997 American Chemical Society

http://dx.doi.org/10.1021/issn.0276-7333
http://dx.doi.org/10.1021/om9702946
http://pubs.acs.org/page/copyright/permissions.html
http://pubs.acs.org/


Atomic coordinates (x 104) and equivalent isotropic
displacement parameters (A2 x 103) for 2.

x y z U(eq)a

Ru (1)
Ru (2)
Ru (3)
P(1)
0(1)
0(2)
0(3)
0(4)
0(5)
0(6)
0(7)
0(8)
0(9)
N(1)
N(2)
C(1)
C(2)
C(3)
C(4)
C(5)
C(6)
C(7)
C(8)
C(9)
C(10)
C(11)
C(12)
C(13)
C(14)
C(15)
C(16)
C(17)
C (18)
C(19)
C(20)
C(21)
C(22)
C(23)
C(24)
C(25)
C(26)
C(27)
C(28)
C(29)

795(1)
-61(1)
416(1)

1710(2)
2165(7)

-1664(5)
-323 (8)

-2871(5)
-778(8)

-2359(6)
992(8)

1501(6)
2033(4)
2184(5)
3818(5)
1643(7)
-711(7)
-165(8)

-1784(7)
-473(8)

-1321(8)
763 (8)

1104(7)
2684(6)
3344(6)
3561(9)
4791(12)
5817(11)
5636(9)
4397(7)
2021(6)
2938(10)
3116(10)
2341(9)
1431(9)
1285(7)
771(6)

-587(6)
-1346(8)

-793(9)
560(11)

1329(9)
4244(13)
4526(10)

aU(eq) is defined as
orthogonalized Uij tensor.

one third of the trace of the

1531(1)
2639(1)
1514(1)

486(1)
2342(3)
1468(3)
3468(3)
2217(3)
3644(4)
1295(3)
2537(3)

256(3)
2804(2)
1687(3)
2359(3)
2033(4)
1480(3)
3176(4)
2368(4)
3281(4)
1387(4)
2160(4)

707(4)
2307(3)

386(3)
19(4)
-1(6)

347(6)
703(7)
736(5)
321(3)

-135(4)
-269(5)

49(4)
490(4)
639(4)

-257(3)
-206(3)
-763(4)

-1374(4)
-1433(4)

-879(4)
3014(6)
1799(5)

2375(1)
1542(1)

600(1)
2778(1)
3748(4)
3411(3)
3153 (5)
1685(4)

143(5)
-88(4)

-776(4)
-233 (3)
1384(3)
1377(3)

786(4)
3228(4)
3023(4)
2539(5)
1628(5)

653(6)
170(4)

-261(5)
98(4)

1192(4)
2320(4)
1573(5)
1221(7)
1579(8)
2299(9)
2690(6)
3916(4)
4198(5)
5067(5)
5647(5)
5380(5)
4525(4)
2487(4)
2348(4)
2230(5)
2222(5)
2334(6)
2476(5)

524(8)
452(6)

35(1)
43(1)
39(1)
36(1)
89(2)
68(2)

107(3)
75(2)

110(3)
73(2)
94(2)
73 (2)
50(1)
38(1)
49(1)
54(2)
43(2)
63(2)
51(2)
65(2)
51(2)
61(2)
51(2)
41(1)
44(2)
61(2)
84(3)
94(4)
91(4)
66(2)
40(1)
64(2)
74(3)
62(2)
63(2)
52(2)
41(2)
43(2)
55(2)
59(2)
73(3)
59(2)
83(3)
68(2)



Selected bond lengths [A] for 2.

Ru(1) -C(2)
Ru(1) -C(1)
Ru(1) -N(1)
Ru(1) -P(1)
Ru(1)-Ru(2)
Ru(1)-Ru(3)
Ru(2) -C(4)
Ru(2) -C(3)
Ru(2) -C(5)
Ru(2) -0(9)
Ru(2)-Ru(3)
Ru(3) -C(6)
Ru(3) -C(7)
Ru(3) -C(8)
Ru(3) -N(1)
P(1) -C(10)
P(1) -C(22)
P(1) -C(16)
0(1)-C(1)
0(2) -C(2)
0(3) -C(3)
0(4) -C(4)
0(5) -C(5)
0(6) -C(6)
0(7) -C(7)
0(8) -C(8)
0(9) -C(9)
N(1) -C(9)
N(2) -C(9)
N(2) -C(29)
N(2) -C(28)
C(10)-C(15)
C(10)-C(11)
C(11)-C(12)
C(12)-C(13)
C(13)-C(14)
C(14)-C(15)
C(16)-C(17)
C(16) -C(21)
C(17)-C(18)
C(18)-C(19)
C(19)-C(20)
C(20)-C(21)
C(22)-C(27)
C(22)-C(23)
C(23)-C(24)
C(24)-C(25)
C(25)-C(26)
C(26) -C(27)

1.849(7)
1.872(8)
2.146(6)
2.386(2)
2.7257(12)
2.798(4)
1.833(8)
1.907(8)
1.942(8)
2.162(5)
2.7580(13)
1.886(8)
1.914(8)
1.947(7)
2.169(5)
1.825(6)
1.830(6)
1.834(7)
1.146(8)
1.150(8)
1.143(9)
1.147(8)
1.123(9)
1.134(9)
1.137(8)
1.125(8)
1.243(7)
1.384(8)
1.327(8)
1.442(10)
1.455(11)
1.394(11)
1.407(10)
1.372(13)
1.36(2)
1.35(2)
1.407(14)
1.374(10)
1.381(9)
1.395(11)
1.371(11)
1.342(11)
1.377(10)
1.378(10)
1.390(9)
1.375(10)
1.356(11)
1.381(13)
1.380(11)

2
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Selected bond Angles [A] for 2.

C(2)-Ru(1)-C(1)
C(2)-Ru(1)-N(1)
C(1)-Ru(1)-N(1)
C(2) -Ru(1) -P(1)
C(1)-Ru(1)-P(1)
N(1) -Ru(1) -P(1)
C(2) -Ru(1) -Ru(2)
C(1) -Ru(1) -Ru(2)
N(1)-Ru(1)-Ru(2)
P(1)-Ru(1)-Ru(2)
C(2)-Ru(1)-Ru(3)
C(1)-Ru(1)-Ru(3)
N(1)-Ru(1)-Ru(3)
P(1)-Ru(1)-Ru(3)
Ru(2) -Ru(1) -Ru(3)
C(4) -Ru(2) -C(3)
C(4)-Ru(2)-C(5)
C(3) -Ru(2) -C(5)
C(4)-Ru(2)-0(9)
C(3)-Ru(2)-0(9)
C(5)-Ru(2)-0(9)
C(4)-Ru(2)-Ru(1)
C(3)-Ru(2)-Ru(1)
C(5)-Ru(2)-Ru(1)
0(9)-Ru(2)-Ru(1)
C(4) -Ru(2) -Ru(3)
C(3) -Ru(2) -Ru(3)
C(5)-Ru(2)-Ru(3)
0(9) -Ru(2) -Ru(3)
Ru(1) -Ru(2) -Ru(3)
C(6) -Ru(3) -C(7)
C(6)-Ru(3)-C(8)
C(7)-Ru(3)-C(8)
C(6)-Ru(3)-N(1)
C(7)-Ru(3)-N(1)
C(8)-Ru(3)-N(1)
C(6)-Ru(3)-Ru(2)
C(7)-Ru(3)-Ru(2)
C(8)-Ru(3)-Ru(2)
N(1) -Ru(3) -Ru(2)
C(6)-Ru(3)-Ru(1)
C(7) -Ru(3) -Ru(1)
C(8)-Ru(3)-Ru(1)
N(1)-Ru(3)-Ru(1)
Ru(2)-Ru(3)-Ru(1)
C(10) -P(1) -C(22)
C(10)-P(1)-C(16)
C(22) -P(1)-C(16)
C(10) -P(1) -Ru(1)
C(22) -P(1) -Ru(1)
C(16) -P(1)-Ru(1)
C(9) -0(9) -Ru(2)
C(9)-N(1)-Ru(1)
C(9) -N(1) -Ru(3)

90.5(3)
165.0(2)
98.2(3)
97.2(2)
97.0(2)
93.8(2)
92.9(2)
91.9(2)
74.7(2)

166.44(4)
116.5(2)
140.1(2)
49.9(2)

107.23(5)
59.89(4)
92.4(3)
93.6(3)

101.0(4)
171.3(2)
94.3(3)
90.6(3)
90.7(2)
95.7(3)

162.6(3)
83.09(12)
88.3 (2)

157.0(2)
101.8(3)
83.35(13)
61.37(7)
91.4(3)
94.5(3)

102.4(3)
166.6(3)
97.2(3)
93.7(3)
97.6(2)
81.4(2)

167.2(2)
73.7(2)

117.7(2)
131.9(2)
111.6(2)
49.20(14)
58.75(4)

106.3 (3)
102.8(3)
99.8(3)

110.1(2)
117.7(2)
118.4(2)
115.3(4)
122.2(4)
109.2(4)

(Continues)



Selected bond Angles [A] for 2 (Continued).

Ru(1) -N(1) -Ru(3)
C(9) -N(2)-C (29)
C(9) -N(2) -C(28)
C(29) -N(2) -C(28)
0(1)-C(1) -Ru(1)
0(2)-C(2)-Ru(1)
0(3) -C(3) -Ru(2)
0(4) -C(4) -Ru(2)
0(5)-C(5)-Ru(2)
0(6)-C(6)-Ru(3)
O(7)-C(7)-Ru(3)
0(8)-C(8)-Ru(3)
0(9)-C(9)-N(2)
0(9) -C(9) -N(1)
N(2) -C(9) -N(1)
C(15)-C(10)-C(11)
C(15) -C(10) -P(1)
C(11) -C(10) -P(1)
C(12)-C(11)-C(10)
C(13)-C(12)-C(11)
C(14)-C(13)-C(12)
C(13)-C(14)-C(15)
C(10)-C(15)-C(14)
C(17)-C(16)-C(21)
C(17)-C(16)-P(1)
C(21)-C(16)-P(1)
C(16)-C(17)-C(18)
C(19)-C(18)-C(17)
C(20) -C(19) -C(18)
C(19) -C(20) -C(21)
C(20)-C(21)-C(16)
C(27) -C(22) -C(23)
C(27) -C(22) -P(1)
C(23)-C(22)-P(1)
C(24)-C(23)-C(22)
C(25) -C(24) -C(23)
C(24) -C(25) -C(26)
C(27) -C(26) -C(25)
C(22) -C(27) -C(26)

80.9(2)
123.5(6)
118.1(7)
117.4(8)
179.8(6)
177.6(6)
174.1(8)
178.0(7)
176.4(8)
178.4(7)
178.6(8)
176.4(6)
121.3(6)
119.0(6)
119.7(6)
118.9(7)
118.1(6)
122.8(6)
120.4(10)
120.6(10)
120.1(10)
121.6(11)
118.3(11)
117.3 (6)
122.4(5)
120.2(5)
121.2(8)
119.4(8)
120.2(7)
120.5(8)
121.4(7)
118.0(6)
122.8(5)
118.9(5)
120.4(7)
121.3 (8)
119.1(7)
120.2(8)
120.9(8)

4



Anisotropic displacement parameters (A2 x 103) for 2 .a

U11 U22 U33 U23 U13 U12

Ru (1)
Ru (2)
Ru (3)
P(1)
0(1)
0(2)
0(3)
0(4)
0(5)
0(6)
0(7)
0(8)
0(9)
N(1)
N(2)
C(1)
C(2)
C(3)
C(4)
C(5)
C(6)
C(7)
C(8)
C(9)
C(10)
C(11)
C(12)
C(13)
C(14)
C(15)
C(16)
C(17)
C(18)
C(19)
C(20)
C(21)
C(22)
C(23)
C(24)
C(25)
C(26)
C(27)
C(28)
C(29)

33 (1)
42(1)
42(1)
33(1)

103(5)
46(3)

141(7)
48(3)

102(6)
54(4)

150(7)
93(4)
39(3)
30(3)
40(3)
55(4)
45(4)
62(5)
44(4)
51(5)
51(4)
80(6)
60(5)
35(3)
36(4)
66(5)
98(8)
74(7)
38(5)
36(4)
42(4)
81(6)
87(7)
77(6)
74(6)
51(4)
46(4)
37(4)
45(5)
78(6)
92(7)
57(5)
77(7)
57(5)

37(1)
36(1)
39(1)
40(1)
87(4)
99(4)
92(5)
84(4)
97(5)
81(4)
78(4)
60(3)
40(2)
37(3)
54(3)
55(4)
45(4)
49(4)
50(4)
54(5)
60(5)
57(5)
58(4)
52(4)
50(4)
60(5)
85(7)

106(9)
120(10)

88(6)
43 (4)
65(5)
82(6)
76(5)
74(5)
60(5)
46(4)
50(4)
65(5)
48(5)
39(5)
45(4)
96(8)
77(6)

34(1)
50(1)
34(1)
34(1)
75(4)
60(3)
89(5)
94(4)

130(6)
84(4)
54(4)
66(4)
72(3)
48(3)
54(3)
52(4)
39(3)
77(6)
60(4)
90(6)
40(4)
46(4)
34(3)
36(3)
45(4)
59(5)
71(6)

103(9)
115(10)
74(6)
35(3)
47(4)
52(5)
33(4)
40(4)
46(4)
32(3)
42(4)
54(4)
53(4)
89(7)
74(5)
77(7)
70(6)

takes the form:

5

0(1)
0(1)
0(1)
0(1)

-22(3)
-2(3)

-44(4)
-3 (3)
55(5)
-3(3)
19(3)

-20(3)
4(2)
7(2)

14(3)
0(4)

-5(3)
-13(4)

-2(3)
20(4)

0(3)
4(4)

-7(3)
3(3)
8(3)

16(4)
17(5)
45(7)
60(9)
21(5)

0(3)
6(4)

21(4)
9(4)
8(4)
9(4)
2(3)
1(3)

-3(4)
-7(3)
-3 (4)
-1(4)
27(6)
4(5)

1(1)
0(1)
0(1)
1(1)

-24(4)
21(3)

1(5)
2(3)

-4(5)
-19(3)

7(4)
-1(3)
2(2)
3(2)
4(3)
4(4)

-4(3)
1(4)

-5(3)
5(4)

-1(3)
-9(4)

2(3)
-2(3)

3(3)
15(4)
46(6)
35(7)

-10(6)
-1(4)
-4(3)
5(4)
0(4)
5(4)
9(4)

-1(3)
3(3)

-5(3)
-4(4)
-5(4)

-10(5)
-7(4)

8(6)
25(5)

-1(1)
4(1)
0(1)
1(1)

-29(4)
6(3)

13(4)
-3(3)
20(4)

4(3)
-22(4)

23(3)
-6(2)
3(3)

-9(3)
-10(4)

8(3)
3(4)

10(3)
8(4)
8(4)

-8(4)
-1(4)

0(3)
9(3)

12(4)
39(6)
32(7)

-17(6)
-2(4)
-7(3)
30(5)
35(5)

4(5)
10(5)
7(4)

-5(3)
-5(3)

-17(4)
-28(4)

2(5)
5(4)

-38(6)
1(5)

aThe anisotropic displacement factor exponent

-2 7U2 [h 2 a* 2 U11 + ... + 2 h k a* b* U12].
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Hydrogen coordinates (x 104) and isotropic displacement
parameters (A 2 x 103) for 2.

x y z U(iso)

H(1) -204(61) 1064(32) 1478(35) 51(18)
H(2) 2648(53) 1409(24) 1335(32) 11(14)
H(11) 2849(72) -189(35) 1281(44) 55(22)
H(12) 4966(117) -189(56) 741(65) 131(45)
H(13) 6832(131) 407(59) 1156(73) 160(44)
H(14) 6055(95) 946(49) 2503(62) 84(39)
H(15) 4205(90) 1018(46) 3136(57) 94(34)
H(17) 3409(86) -302(41) 3886(51) 73(29)
H(18) 3643(80) -593(38) 5173(48) 70(25)
H(19) 2434(66) -22(33) 6196(42) 51(20)
H(20) 930(79) 696(38) 5758(48) 68(24)
H(21) 644(57) 920(29) 4376(35) 30(16)
H(23) -1059(60) 264(31) 2328(36) 43(17)
H(24) -2141(65) -720(31) 2182(37) 33(18)
H(25) -1233(64) -1786(34) 2217(38) 47(18)
H(26) 916(66) -1826(36) 2329(40) 48(20)
H(27) 2223(72) -933(34) 2544(41) 56(22)
H(281) 4977(96) 3091(48) 600(55) 75(32)
H(282) 4053(85) 3157(45) -15(55) 82(29)
H(283) 3890(163) 3388(75) 1030(94) 219(72)
H(291) 5213(88) 1891(42) 70(51) 81(26)
H(292) 4906(103) 1520(47) 986(65) 110(36)
H(293) 4125(89) 1501(41) 97(55) 78(31)
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Atomic coordinates (x 104) and equivalent isotropic
displacement parameters ( 2 x 103) for 3*CH2 Cl 2 .

x y z U(eq)a

Ru (1)
Ru (2)
Ru (3)
C1 (1)
C1(2)
P(1)
P(2)
0(1)
0(2)
0(3)
0(4)
0(5)
0(6)
O(7)
N(1)
N(2)
C (1)
C(2)
C(3)
C(4)
C(5)
C(6)
C(7)
C(8)
C(9)
C(10)
C(11)
C(12)
C(13)
C(14)
C(15)
C(16)
C(17)
C(18)
C(19)
C(20)
C(21)
C(22)
C(23)
C(24)
C(25)
C(26)
C(27)
C(28)
C(29)

603(1)
204(1)
244(1)

6586(10)
4980(14)

715(5)
792(5)

1539(15)
-2237(13)
-2493(14)

772(17)
-2426(13)

1192(15)
2585(10)
1872(12)
4146(13)
1166(18)

-1182(21)
-1462(17)

653 (15)
-1428(19)

773(16)
2887(15)
5099(18)
4591(20)
-391(17)
-857(21)

-1677(19)
-2030(19)
-1607(17)

-753 (17)
2301(18)
3215(15)
4440(18)
4837(25)
3920(24)
2673(20)
-182(18)

-1240(20)
-1900(18)
-1577(21)

-510(20)
152(18)

2438(15)
3092(18)

73(1)
-700(1)

-1546(1)
1545(5)
1643(8)
-907(2)

525(2)
1369(7)
324(8)

-206(7)
-823(8)

-1825(8)
-3073(8)

-219(6)
-1198(7)
-895(8)
891(11)
251(10)

-399(10)
-785(11)

-1702(10)
-2479(9)

-775(9)
-420(11)

-1471(12)
-925(9)
-279(11)
-290(11)
-969(13)

-1619(11)
-1615(10)
-1074(9)
-1548(10)
-1597(11)
-1203(12)

-750(13)
-673(12)
1276(8)
1601(9)
2188(10)
2467(11)
2148(11)
1570(10)

787(9)
1367(10)

(Continues)

2145(1)
1007(1)
1966(1)
3870(5)
2853(6)
2809(2)
1186(2)
2911M(7)
2327(6)
701M(7)

-276(6)
2411M(7)
2324(7)
2003(5)
1424(6)
1565(6)
2620(8)
2254(8)
824(8)
221(8)

2243(9)
2187(8)
1667(8)
1843(9)
1171(11)
3431M(7)
3672(8)
4168(8)
4386(8)
4161(8)
3675(8)
3145(8)
2891(8)
3124(9)
3587(11)
3862(11)
3633(9)

866(7)
1157(9)
921(9)
367(9)

72(10)
318(7)
993(8)

1274(8)

30(1)
31(1)
32(1)

138(4)
198(6)
36(1)
34(1)
69(5)
57(4)
57(4)
71(5)
62(4)
67(5)
35(3)
29(3)
37(4)
41(5)
40(5)
38(5)
42(5)
42(5)
36(4)
32(4)
57(6)
74(7)
35(4)
52(5)
45(5)
53(6)
44(5)
43(5)
37(4)
39(4)
52(5)
70(7)
76(8)
55(6)
35(4)
49(5)
44(5)
53 (6)
57(5)
43(4)
31(4)
43(5)
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Atomic coordinates (x 104) and equivalent isotropic
displacement parameters (W2 x 103) for 3*CH 2 C1 2
(Continued).

x y z U(eq)a

C(30) 4337(17) 1518(11) 1154(8) 44(5)
C(31) 4988(17) 1168(12) 721(9) 53(5)
C(32) 4368(22) 609(11) 425(10) 65(6)
C(33) 3097(18) 402(11) 529(9) 49(5)
C(34) -423(16) -1927(10) 1026(8) 40(4)
C(35) -1760(19) -2109(11) 953(9) 49(5)
C(36) -2157(22) -2742(14) 679(11) 67(7)
C(37) -1356(25) -3209(15) 450(12) 84(9)
C(38) -35(19) -3101(11) 479(8) 52(5)
C(39) 397(18) -2441(9) 758(8) 42(5)
C(40A)a 5821(76) 1075(26) 3375(20) 83(18)
C(40B)b 5072(111) 1127(39) 3282(32) 73(28)

aU(eq) is defined as one third of the trace of
orthogonalized Uij tensor.

boccupation factor for C40A = 0.67.
cOccupation factor for C40B = 0.37.

the



Bond lengths [A] and angles ['] for

Ru(1) -C(2)
Ru(1) -C(1)
Ru (1) -O (7)
Ru(1) -P(1)
Ru(1) -P(2)
Ru(1) -Ru(3)
Ru(1) -Ru(2)
Ru (2) -C (3)
Ru(2) -C(4)
Ru (2) -N (1)
Ru(2)-C(34)
Ru (2) -P (2)
Ru(2) -Ru(3)
Ru(3) -C(6)
Ru (3) -C (5)
Ru (3) -N (1)
Ru(3) -P(1)
Ru(3) -C(34)
C1 (1) -C (40A)
C1(1)-C (40B)
C1(2) -C(40B)
C1(2) -C(40A)
P(1)-C(10)
P(1)-C(16)
P(2) -C(28)
P(2) -C(22)
O(1) -C(1)
0(2) -C(2)
0(3) -C(3)
0(4) -C(4)
0(5) -C(5)
0(6) -C(6)
0(7) -C(7)
N(1) -C(7)
N(2) -C(7)
N(2) -C(8)
N(2) -C(9)
C(10)-C(11)
C(10)-C(15)
C(11) -C(12)
C(12)-C(13)
C(13)-C(14)
C(14)-C(15)
C(16) -C(21)
C(16) -C(17)
C(17)-C(18)
C(18)-C(19)
C(19)-C(20)
C(20) -C(21)
C(22) -C(27)

3-CH2 C1 2.

1.88(2)
1.91(2)
2.129(11)
2.321(5)
2.338 (5)
2.953 (2)
2.969 (3)
1.84(2)
1.85(2)
2.155(13)
2.29(2)
2.313 (4)
2.661(3)
1.83(2)
1.85 (2)
2.173 (13)
2.289(5)
2.35(2)
1.61(6)
2.19(10)
1.35(7)
1.79 (6)
1.82(2)
1.83(2)
1.81(2)
1.83 (2)
1.15(2)
1.10(2)
1.15 (2)
1.14(2)
1.12 (2)
1.19(2)
1.29 (2)
1.40(2)
1.33 (2)
1.44(2)
1.44 (2)
1.37(2)
1.41(2)
1.41(2)
1.36(3)
1.34(3)
1.42(2)
1.38 (3)
1.39 (2)
1.37(2)
1.33 (3)
1.39(3)
1.39 (3)
1.40 (2)

(Continues)
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Bond lengths [A] and angles [0] for 3*CH 2 C1 2 (Continued).

C(22)-C(23)
C(23)-C(24)
C(24)-C(25)
C(25)-C(26)
C(26)-C(27)
C(28)-C(29)
C(28)-C(33)
C(29)-C(30)
C(30)-C(31)
C(31)-C(32)
C(32)-C(33)
C(34)-C(39)
C(34)-C(35)
C(35)-C(36)
C(36)-C(37)
C(37)-C(38)
C(38)-C(39)

C(2)-Ru(1)-C(1)
C(2)-Ru(1)-0(7)
C(1)-Ru(1)-O (7)
C(2)-Ru(1)-P(1)
C(1)-Ru(1)-P(1)
0(7)-Ru(1)-P(1)
C(2) -Ru(1) -P(2)
C(1) -Ru(1) -P(2)
0(7) -Ru(1) -P(2)
P(1) -Ru(1) -P(2)
C(2) -Ru(1) -Ru(3)
C(1)-Ru(1)-Ru(3)
0(7)-Ru(1)-Ru(3)
P(1)-Ru(1)-Ru(3)
P(2) -Ru(1) -Ru(3)
C(2)-Ru(1)-Ru(2)
C(1)-Ru(1)-Ru(2)
0(7)-Ru(1)-Ru(2)
P(1) -Ru(1) -Ru(2)
P(2) -Ru(1) -Ru(2)
Ru(3) -Ru(1) -Ru(2)
C(3)-Ru(2)-C(4)
C(3)-Ru(2)-N(1)
C(4) -Ru(2) -N(1)
C(3) -Ru(2) -C(34)
C(4) -Ru(2) -C(34)
N(1) -Ru(2) -C(34)
C(3) -Ru(2) -P(2)
C(4) -Ru(2) -P(2)
N(1)-Ru(2)-P(2)
C(34) -Ru(2) -P(2)
C(3)-Ru(2)-Ru(3)
C(4)-Ru(2)-Ru(3)
N(1)-Ru(2)-Ru(3)
C(34) -Ru(2) -Ru(3)
P(2) -Ru(2) -Ru(3)

95.2(8)
175.4(6)
89.1(6)
95.2(6)

101.2(5)
82.3(3)
98.4(6)

103.8(5)
82.1(3)

150.1(2)
93.6(6)

150.3(5)
81.8(3)
49.69(13)

102.81(12)
93.4(5)

153.4(5)
83.4(3)

102.94(14)
49.96(12)
53.40(5)
92.2(7)

163.9(7)
101.1(6)
91.4(7)
90.6(8)
79.5(5)
90.3(6)

100.6(6)
96.1(4)

168.7(5)
111.5(6)
137.9(6)
52.4(3)
56.1(5)

113.01(14)
(Continues)
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1.40(2)
1.36(3)
1.40(3)
1.41(3)
1.36(2)
1.39(2)
1.43(2)
1.34(3)
1.35(3)
1.37(3)
1.38(3)
1.39(2)
1.42(3)
1.36(3)
1.29(3)
1.37(3)
1.41(2)

--------------
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Bond lengths [A] and angles [o] for 3-CH 2 C1 2 (Continued) .

C(3) -Ru(2) -Ru(1)
C(4)-Ru(2)-Ru(1)
N(1)-Ru(2)-Ru(1)
C(34) -Ru(2) -Ru(1)
P(2)-Ru(2)-Ru(1)
Ru(3) -Ru(2) -Ru(1)
C(6) -Ru(3) -C(5)
C(6) -Ru(3) -N(1)
C(5)-Ru(3)-N(1)
C(6)-Ru(3)-P(1)
C(5)-Ru(3)-P(1)
N(1) -Ru(3) -P(1)
C(6)-Ru(3)-C(34)
C(5)-Ru(3)-C(34)
N(1) -Ru(3) -C(34)
P(1) -Ru(3) -C(34)
C(6) -Ru(3) -Ru(2)
C(5) -Ru(3) -Ru(2)
N(1)-Ru(3)-Ru(2)
P(1)-Ru(3)-Ru(2)
C(34) -Ru(3) -Ru(2)
C(6)-Ru(3)-Ru(1)
C(5)-Ru(3)-Ru(1)
N(1)-Ru(3)-Ru(1)
P(1)-Ru(3)-Ru(1)
C(34) -Ru(3) -Ru (1)
Ru(2) -Ru(3) -Ru(1)
C(10) -P(1) -C(16)
C(10)-P(1)-Ru(3)
C(16)-P(1)-Ru(3)
C(10)-P(1)-Ru(1)
C(16) -P(1) -Ru(1)
Ru(3) -P(1) -Ru(1)
C(28) -P(2) -C(22)
C(28) -P(2) -Ru(2)
C(22) -P(2) -Ru(2)
C(28) -P(2) -Ru(1)
C(22) -P(2) -Ru(1)
Ru(2) -P(2) -Ru(1)
C(7)-0(7)-Ru(1)
C(7) -N(1) -Ru(2)
C(7) -N(1) -Ru(3)
Ru(2) -N(1) -Ru(3)
C(7)-N(2)-C(8)
C(7)-N(2)-C(9)
C(8)-N(2)-C(9)
0(1)-C(1)-Ru(1)
0(2)-C(2)-Ru(1)
0(3)-C(3)-Ru(2)
0(4) -C(4) -Ru(2)
0(5)-C(5)-Ru(3)
0(6)-C(6)-Ru(3)
0(7)-C(7)-N(2)

100.9(6)
147.9(6)
72.4(4)

118.0(5)
50.69(12)
62.98(8)
92.6(8)

100.9(6)
162.2(7)
99.4(6)
89.2(6)
99.8(4)
94.1(7)
89.8(7)
77.9(5)

166.4(4)
138.7(6)
110.6(6)
51.8(3)

114.07(14)
54.0(4)

145.4(5)
102.5(5)
72.5(3)
50.64(12)

116.6(4)
63.62(6)

103.3(9)
120.8(6)
117.3(6)
119.4(5)
116.2(6)
79.7(2)

103.0(8)
116.6(6)
119.0(6)
113.2(6)
125.6(6)
79.34(14)

120.6(10)
122.8(10)
120.2(11)
75.9(4)

119(2)
122(2)
119(2)
178(2)
177(2)
179(2)
172(2)
177(2)
176(2)
117(2)

(Continues)
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Bond lengths [A] and angles [o] for 3*CH 2 C1 2 (Continued) .

0(7)-C(7)-N(1)
N(2)-C(7)-N(1)
C(11)-C(10)-C(15)
C(11) -C(10) -P(1)
C(15) -C(10) -P(1)
C(10) -C(11) -C(12)
C(13)-C(12)-C(11)
C(14)-C(13)-C(12)
C(13)-C(14)-C(15)
C(10)-C(15)-C(14)
C(21)-C(16)-C(17)
C(21) -C(16) -P(1)
C(17)-C(16)-P(1)
C(18)-C(17)-C(16)
C(19)-C(18)-C(17)
C(18)-C(19)-C(20)
C(21)-C(20)-C(19)
C(16) -C(21) -C(20)
C(27) -C(22) -C(23)
C(27) -C(22) -P(2)
C(23) -C(22) -P(2)
C(24) -C(23) -C(22)
C(23) -C(24) -C(25)
C(24)-C(25)-C(26)
C(27) -C(26) -C(25)
C(26)-C(27)-C(22)
C(29) -C(28) -C(33)
C(29) -C(28) -P(2)
C(33) -C(28) -P(2)
C(30) -C(29) -C(28)
C(29)-C(30)-C(31)
C(30) -C(31) -C(32)
C(31) -C(32) -C(33)
C(32) -C(33) -C(28)
C(39)-C(34)-C(35)
C(39) -C(34) -Ru(2)
C(35) -C(34) -Ru(2)
C(39) -C(34) -Ru(3)
C(35) -C(34) -Ru(3)
Ru(2) -C(34) -Ru(3)
C(36) -C(35) -C(34)
C(37) -C(36) -C(35)
C(36) -C(37) -C(38)
C(37) -C(38) -C(39)
C(34)-C(39)-C(38)
C1(1)-C(40A)-C1(2)
C1(2)-C(40B)-C1(1)

118.1(14)
125(2)
120(2)
121.2(13)
119.3 (12)
121(2)
118(2)
123(2)
120(2)
119(2)
118(2)
120(2)
121.9(14)
120(2)
124(2)
117(2)
121(2)
120(2)
117(2)
119.9(14)
122.9(14)
121(2)
121(2)
118(2)
120(2)
122(2)
118(2)
122.2(14)
119.7(13)
121(2)
122(2)
118(2)
124(2)
117(2)
113 (2)
117.1(12)
119.3 (13)
114.6(12)
117.1(14)

69.9(5)
122(2)
123 (2)
122(2)
117(2)
124(2)
114(3)
105(5)



Anisotropic displacement
3*CH 2 C1 2 .a

parameters (A2 x 103) for

U11 U22 U33 U23 U13 U12

Ru (1)
Ru (2)
Ru (3)
C1 (1)
C1(2)
P(1)
P(2)
0(1)
0(2)
0(3)
O(4)
0(5)
0(6)
0(7)
N(1)
N(2)
C (1)
C (2)
C(3)
C(4)
C(5)
C(6)
C(7)
C(8)
C(9)
C(10)
C(11)
C(12)
C(13)
C(14)
C(15)
C (16)
C(17)
C(18)
C(19)
C(20)
C(21)
C(22)
C(23)
C(24)
C(25)
C(26)
C(27)
C(28)
C(29)
C(30)

33(1)
30(1)
29(1)

115(6)
184(12)
39(2)
35(2)
66(10)
42(9)
41(8)

116(13)
36(8)
82(11)
32(6)
23(7)
21(7)
39(11)
60(14)
22(10)
17(8)
35(11)
25(8)
30(10)
28(10)
38(13)
40(11)
65(13)
45(11)
42(11)
32(10)
28(9)
49(11)
23(8)
41(12)
54(14)
80(18)
53(13)
44(10)
78(14)
38(10)
66(15)
66(14)
44(10)
26(8)
41(11)
26(9)

29(1)
33 (1)
32(1)
92(5)

205(12)
35(2)
27(2)
44(8)
62(9)
56(9)
78(10)
62(10)
35(8)
34(7)
29(7)
39(9)
51(13)
41(11)
44(10)
65(12)
38(11)
43(11)
22(9)
81(14)
71(15)
33(10)
64(14)
61(13)
97(18)
49(12)
41(11)
19(9)
47(10)
54(11)
66(15)
62(14)
58(13)
30(9)
22(9)
40(11)
36(12)
48(12)
51(11)
31(9)
47(12)
62(12)

29(1)
30(1)
34(1)

208(11)
205(12)

34(3)
41(3)
97(13)
67(11)
74(10)
19(7)
86(12)
85(12)
40(8)
34(8)
50(10)
34(11)
19(10)
49(13)
44(12)
51(12)
39(10)
45(11)
63(13)

114(20)
30(10)
25(10)
28(11)
18(10)
53(13)
62(13)
43(11)
47(11)
62(13)
91(18)
87(19)
53(14)
32(10)
46(12)
54(14)
58(14)
58(13)
34(10)
37(10)
42(11)
43(11)

(Continues)
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0(1)
-1(1)
2(1)

33 (7)
21(11)

3(2)
1(2).

-43(9)
-18(8)

9(8)
-10(7)

5(8)
18(8)

0(6)
-4(6)
-3M(7)
10(10)

-10(8)
4(9)

-9(10)
-2(9)
-2(9)
1(8)
9(11)

-29(15)
-5(7)
11(9)
-7(9)
22(11)
28(10)
11(10)
10(8)
11(10)
25(11)
23(14)
1(14)

15(11)
-6(7)

-23 (9)
-14(10)

-3(10)
10(10)

3(9)
11(8)
4(9)

14(10)

1(1)
-1(1)
0(1)

-37M(7)
-77(12)

6(2)
3(2)

-16(9)
13(7)

-11M(7)
10(8)

7(8)
6(9)

-4(6)
-1(6)
-1(7)
4(9)

-4(9)
0(9)

-12(8)
-10(10)

3(8)
-10(8)
-13(10)

-6(13)
6(9)

18(10)
8(9)

-3(9)
13(9)

2(9)
-6(9)
2(8)

-6(10)
-26(14)
-58(15)
-4(11)
-3(9)
5(11)

-18(10)
-27(12)

-7(12)
12(9)
3(8)

-3(9)
-5(8)

1(1)
1(1)

-1(1)
-11(5)
-5(11)
-1(2)
-2(2)

8(7)
8(7)
3(7)

-2(10)
-14(7)

9(8)
0(5)

-4(6)
1(7)

10(9)
16(10)

9(8)
21(9)

-16(9)
-20(8)

8(8)
-27(10)

1(12)
3(8)
6(11)
7(10)
0(12)

-2(9)
-2(9)

1(8)
-8(8)

5(10)
-2(13)

-10(14)
15(11)
4(8)

-4(10)
5(9)

15(11)
-6(11)

1(10)
10(8)

-10(9)
-14(10)
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Anisotropic displacement parameters (A2 x 103) for 3*CH2 C1 2
(Continued).a

U11 U22 U33 U23 U13 U12

C(31) 16(10) 74(14) 70(14) 33(12) -2(10) -6(10)
C(32) 67(15) 46(13) 82(17) 11(11) 27(13) -16(12)
C(33) 27(10) 62(13) 57(13) -6(11) 2(9) 5(9)
C(34) 23(9) 43(10) 53(11) 8(9) -9(9) -1(8)
C(35) 47(11) 45(12) 55(14) -9(10) 2(11) 4(10)
C(36) 47(13) 82(17) 72(16) -4(14) -11(12) -43(13)
C(37) 64(17) 94(21) 94(21) -46(17) 7(15) -38(15)
C(38) 44(13) 59(12) 54(12) -7(10) 9(10) -6(10)
C(39) 42(11) 37(10) 48(11) -4(8) -8(10) -6(9)

aThe anisotropic displacement factor exponent takes the form:

-2 n2 [h 2 a*2 U11 + ... + 2 hk a* b* U12].
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Hydrogen coordinates (x 104) for 3*CH2 C1 2 .a

x y z

H(1)
H(81)
H(82)
H(83)
H(91)
H(92)
H(93)
H(11)
H(12)
H(13)
H(14)
H(15)
H(17)
H(18)
H(19)
H(20)
H(21)
H(23)
H(24)
H(25)
H(26)
H(27)
H(29)
H(30)
H(31)
H(32)
H(33)
H(35)
H(36)
H(37)
H(38)
H(39)
H(401)b
H(402)b
H(403)c
H (404) c

2187(12)
5956(18)
5016(18)
4960(18)
5524(20)
4251(20)
4294(20)
-627(21)

-1967(19)
-2591(19)
-1874(17)

-437(17)
2993(15)
5028(18)
5690(25)
4145(24)
2087(20)

-1498(20)
-2575(18)
-2054(21)

-257(20)
848(18)

2653(18)
4767(17)
5836(17)
4828(22)
2688(18)

-2385(19)
-3042(22)
-1677(25)

547(19)
1286(18)
5199(76)
6440(76)
5313(111)
4251(111)

-1586(7)
-574(11)
-457(11)

88(11)
-1469(12)
-1380(12)
-1948(12)

176(11)
150(11)

-983(13)
-2069(11)
-2059(10)
-1832(10)
-1923(11)
-1229(12)

-496(13)
-349(12)
1412(9)
2407(10)
2852(11)
2333(11)
1363(10)
1654(10)
1877(11)
1303(12)

353(11)
32(11)

-1782(11)
-2842(14)
-3630(15)
-3445(11)
-2345(9)

749(26)
763(26)
645(39)

1076(39)

aU(iso) for all H atoms is 80(13)
boccupation factor = 0.63.
cOccupation factor = 0.37.

A2 x 103.

1208(6)
1728(9)
2261(9)
1724(9)
1157(11)
785(11)

1307(11)
3506(8)
4340(8)
4706(8)
4325(8)
3519(8)
2564(8)
2949(9)
3721(11)
4203(11)
3811(9)
1519(9)
1131(9)

198(9)
-292(10)
115(7)

1550(8)
1377(8)

626(9)
137(10)
309(9)

1098(9)
657(11)
260(12)
322(8)
763(8)

3566(20)
3167(20)
3121(32)
3488(32)


