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4 ;
Table 1. Atomic coordinates [ x 10 ] and equivalent isotropic

2
displacement parameters [A" x 103] for [Fe3Au2(0)(CO)12(PPh3)2]

(2). U(eq) is defined as one third of the trace of the
orthogonalized Uij tensor.
X v z U(eq)
Au (1) 8248 (1) 1680(1) 873 (1) 46 (1)
Au(2) 8802(1) 1169(1) 1551 (1) 51 (1)
Fe (3) 6506 (2) 266 (1) 1187 (1) 53 (1)
Fe (4) 9402(2) -274 (1) 1069(1) 50(1)
Fe (5) 7980 (2) -963(1) 1559 (1) 58 (1)
P(1) 8799(3) 3081(2) 532 (1) 42 (1)
P(2) 9653 (3) 2575 (2) 1869 (1) 49 (1)
C{11) 7910 (12) 2940(10) 145(2) 52(3)
c(12) 7716 (15) 1920(12) 25(3) 75 (4)
C(13) 7052 (22) 1750(17) -262(4) 101 (6)
C(14) 6554 (17) 2648 (16) -435(3) 94 (5)
C(15) 6731(18) 3672 (15) -315(3) 96 (5)
C(16) 7420(14) 3830(11) -28(3) 69(3)
C(21) 10817(12) 3105(9) 457 (3) 53(3)
c(22) 11766 (14) 3313(12) 706 (3) 77(4)
C(23) 13289 (17) 3251 (15) 668 (5) 106 (6)
C(24) 13884 (17) 2994 (17) 389(5) 117(7)
C(25) 12999(19) 2849(20) 143(5) 136(8)
c(26) 11440 (14) 2877 (14) 180(3) 91 (5)
C(31) 8327 (11) 4447(8) 659 (2) 45 (2)
C(32) 7122 (14) 4580(10) 864 (3) 58(3)
C(33) 6661(19) 5612 (13) 960 (4) 82(5)
C(34) 7447 (20) 6541 (11) 847(3) 82 (4)
C(35) 8621 (19) 6409 (10) 646 (3) 78 (4)
C(36) 9076 (15) 5375 (10) 557(3) 66 (3)
C(4a1) 8138 (13) 3309(10) 2062 (2) 53(3)
C(42) 8104 (18) 4442 (12) 2106 (3) 77 (4)
C(43) 6907 (22) 4945 (15) 2257 (4) 104 (6)
C(44) 5755 (19) 4343 (18) 2372 (4) 104 (6)
C(45) 5746 (17) 3243(18) 2325 (4) 106 (6)
C(46) 6938 (16) 2723 (13) 2178 (3) 81(4)
C(51) 10766 (13) 3655(9) 1690(2) 52(3)
C(52) 12305 (15) 3794 (12) 1751(3) 67(4)
C(53) 13119(16) 4647 (11) 1615(3) 75(4)
C(54) 12382 (20) 5365 (14) 1415 (3) 79 (4)
C(55) 10909(17) 5222 (12) 1349(3) 76 (4)
C(56) 10102(17) 4367(12) 1474 (3) 70 (4)
C(61) 10831(13) 2069 (9) 2185 (2) 52(3)
C(62) 10763 (14) 2502(12) 2489(3) 71(3)
C(63) 11708 (17) 2071 (15) 2725(3) 94 (5)
C(64) 12723 (16) 1283(15) 2653 (4) 95 (6)
C(65) 12806 (17) 851(14) 2357 (4) 95(5)
C(66) 11884 (14) 1235(11) 2125 (3) 68 (3)
0(1) 7595 (9) -1048(6) 1127(2) 58 (2)
0(37) 5368 (11) 2398 (10) 1409(2) 98 (3)
C(37) 5875(14) 1570(12) 1321 (3) 65(3)
0(38) 3873(12) -762(12) 1473(3) 148 (6)
C(38) 4921(16) -398(13) 1367 (4) 86 (5)
0(39) 5149 (16) 329(11) 558 (3) 143(5)
C(39) 5717 (16) 352(11) 797 (4) 80 (4)



0(47)
c(a7)
0(48)
c(48)
0(49)
C(49)
0(57)
C(57)
0(58)
C(58)
0(59)
C(59)

11414 (12)
10609 (17)
12080(11)
11003(15)
9463 (16)
9407 (16)
6311 (12)
7013 (15)
6772 (29)
7256 (31)
10843 (14)
9691 (19)

-2178(8)
-1441(10)
1138(9)

637(12)
-433(10)
-300(11)
-128(10)
-433(12)

-3134(12)
-2277(14)
~-1354 (14)
-1222(15)

1115(2)
1110 (3)
1152 (3)
1123 (3)
384 (2)

647 (3)
2099 (2)
1885 (3)
1684 (3)
1632 (4)
1877 (3)
1749 (4)

94 (3)
67(3)
107(4)
69 (4)
129(5)
80(4)
109 (4)
77(4)
256 (13)
153(10)
158 (6)
104 (6)




Table 2. Bond lengths [A] and angles [°] for [Fe3Au2(O)(CO)12(PPh3)2] (2).
Au(l) 1) 2.289(3) Au(l) -Fe(3) 2.669(2)
u(1) - Fe (4) 2.714(2) Au(l) -Au(2) 2.9915(9)
u(2)-P(2) 2.304(3) Au(2) -Fe(5) 2.688(2)
u(2)-Fe(4) 2.749(2) Au(2) -Fe(3) 2.782(2)
Fe( ) -C(37) 1.77(2) Fe (3)-C(38) 1.795(14)
Fe(3)-C(39) 1.80(2) Fe (3)-0(1) 1.881(7)
Fe(3) Fe (5) 2.537(2) Fe(3) -Fe (4) 2.700(2)
e(4)-C(47) 1.783(13) Fe(4)-C(49) 1.80(2)
e(4)-C(48) 1.81(2) Fe(4)-0(1) 1.875(7)
e(4)-Fe(5) 2.578(2) Fe(5)-C(59) 1.75(2)
e(5)-C(58) 1.75(2) Fe(5)~C(57) 1.757(14)
Fe (5)-0(1) 1.871(7) P(1)-C(31) 1.794(10)
P(1)-C(21) 1.819(10) P(1)-C(11) 1.831(11)
P(2)-C(61) 1.809(11) P(2)-C(51) 1.811(11)
P(2)-C(41) 1.811(11) C(11)-C(12) 1.35(2)
C(11) -C(16) 1.38(2) C(12)-C(13) 1.37(2)
C(13)-C(14) 1.39(2) C(14)-C(15) 1.35(2)
C(15)-C(16) 1.38(2) C(21) -C(26) 1.33(2)
C(21)-C(22) 1.37(2) C(22) -C(23) 1.36(2)
C(23)-C(24) 1.34(2) C(24)-C(25) 1.32(2)
C(25)-C(26) 1.39(2) C(31)-C(36) 1.38(2)
C(31)-C(32) 1.39(2) C(32)-C(33) 1.38(2)
C(33)-C(34) 1.41(2) C(34)-C(35) 1.36(2)
C(35)-C(36) 1.37(2) C(41)-C(46) 1.37(2)
C(41)-C(42) 1.39(2) C(42)~C(43) 1.38(2)
C(43)-C(44) 1.35(2) C(44)-C(45) 1.35(2)
C(45)-C(46) 1.38(2) C(51)-C(56) 1.39(2)
C(Sl)—C(52) 1.40(2) C(52)-C(53) 1.39(2)
C(53)-C(54) 1.38(2) C(54) -C(55) 1.35(2)
C(55) -C(56) 1.37(2) C(61)-C(62) 1.40(2)
C(61)-C(66) 1.40(2) C(62)-C(63) 1.41(2)
C(63)-C(64) 1.35(2) C(64)-C(65) 1.37(2)
C(65)-C(66) 1.36(2) 0(37)-C(37) 1.16(2)
0(38)-C(38) 1.125(14) 0(39)-C(39) 1.13(2)
0(47)-C(47) 1.144(14) 0(48)-C(48) 1.14(2)
0(49)-C(49) 1.130(14) 0(57)-C(57) 1.165(14)
0(58)-C(58) 1.15(2) 0(59) -C(59) 1.17(2)
P(1)-au(1l)-Fe(3) 156.84(8) P(1)-Au(l)-Fe(4) 139.75(8)
Fe(3)-Au(l)-Fe(4) 60.18(5) P(1l)-au{1l)-Au{(2) 136.96(7)
Fe(3)-Au (1) -Au(2) 58.53(4) Fe(4)-Au(l)-Au(2) 57.37(3)
P(2)-2au(2)-Fe(5) 142 .55 (8) P(2)-Au(2)-Fe(4) 147.77(8)
Fe(5) -Au(2) -Fe (4) 56.60(5) P(2)-Au(2) -Fe (3) 149.05(8)
Fe (5) -Au(2) -Fe (3) 55.24 (5) Fe (4) -Au(2) -Fe (3) 58.43(5)
P(2)-Au(2)-Au(l) 117.77(7) Fe(5)-Au(2) -Au (1) 99.66 (4)
Fe(4)-Au(2) -Au(l) 56.24(3) Fe(3)-Au(2)-Au(1) 54.93(4)
C(37)-Fe(3)-C(38) 90.8(7) C(37)-Fe(3)-C(39) 97.1(6)
C(38) -Fe(3)-C{(39) 96.7(6) C(37)-Fe(3)-0(1) 164.1(5)
C(38)-Fe(3)-0(1) 94 .6 (5) C(39)-Fe(3)-0(1) 97.1(5)
C(37)-Pe(3) - Fe(5) 119.0(4) C(38)-Fe(3) -Fe (5) 82.6(4)
C(39)-Fe(3)-Fe(5) 143.9(5) 0{(1)-Fe(3) -Fe(5) 47.3(2)
C(37)-Fe(3) Au(l) 76.8(4) C(38)-Fe(3)-Au(1) 163.3(4)
C(39)-Fe(3)-au(l) 74.1(4) 0(1)-Fe(3)-au(l) 100.3(2)
Fe(5)-Fe(3)-Au(1l) 113.09(7) C(37)-Fe(3)-Fe(4) 125.3(4)
C(38) -Fe(3) -Fe (4) 135.8(5) C(39)-Fe(3)-Fe(4) 102.2(5)
O(1)-Fe(3)-Fe(4) 44.0(2) Fe(5) -Fe(3) -Fe (4) 58.89(6)
Au(l)-Fe(3)-Fe(4) 60.73(5) C(37)-Fe(3)-Au(2) 72.5(4)
C(38)-Fe(3)-Au(2) 120.8(5) C(39)-Fe(3)-Au(2) 140.6(4)
O(1)-Fe(3)-Au(2) 91.9(2) Fe(5) -Fe (3) -Au(2) 60.51(5)



Au(l) -Fe(3)-Au(2)
C(47)-Fe(4)-C(49)
C(49) -Fe(4)-C(48)
C(49)-Fe(4) 0(1)
C(47) -Fe (4) -Fe(5)
C(48)-Fe(4) - Fe(5)
C(47)-Fe(4)-Fe(3)
C(48)-Fe(4) - Fe( )
Fe (5) -Fe(4) -Fe(3)
C(49)-Fe (4) -Au(l)
0(1)-Fe(4)-Au(l)
Fe(3)-Fe(4)-Au(1)
C(49)~-Fe(4)-Au(2)
O(1)-Fe(4)-Au(2)
Fe(3)-Fe (4) -Au(2)
C(59) -Fe(5) -C(58)
C(58)-Fe(5)-C(57)
C(58)-Fe(5)-0(1)
C(59)-Fe(5)-Fe(3)
C(57)-Fe(5)-Fe(3)
C(59) -Fe(5)-Fe(4)
C(57) -Fe(5) -Fe (4)
Fe(3)-Fe(5)-Fe(4)
C(58) -Fe(5)-Au(2)
O(1)-Fe(5)-au(2)

Fe(4)-Fe(5)-Au(2)
C(31)-P(1)-C(11)
C(31)-P(1)-Au(l)
C(11)-P(1)-Au(l)
c(61) - P(2) C(41)
C(61)-P(2)-Au(2)

C(41) -P(2)-Au(2)

C(12)-C(11)-P(1)

C(11)-C(12)-C(13)
C(15)~-C(14)-C(13)
C(15)-C(16)-C(11)
C(26)-C(21)-P(1)

C(23)-C(22)-C(21)
C(25)-C(24)-C(23)
C(21)-C(26) -C(25)
C(36)-C(31)-P(1)

C{33)-C(32)-C{(31)
C(35)-C(34)-C(33)
C(35)-C(36)-C(31)
C(46)-C(41)-P(2)

C(43)-C(42)-C(41)
C(43)-C(44)-C(45)
C(41)-C(46)-C(45)
C(56)-C(51)-P(2)

C(53)-C(52)-C(51)
C(55)-C(54)-C(53)
C(55)-C(56)-C{(51)
C(62)-C(61)-P(2)

C(61)-C(62)-C(63)
C(63)-C(64)-C(65)
C(65)-C(66)-C(61)
Fe (5)-0(1) -Fe(3)

0(37)-C(37)-Fe(3)
0(39)-C(39) -Fe(3)
0(48)-C(48) -Fe (4)
0(57)-C(57) -Fe (5)
0(59) -C(59) -Fe (5)

66.53(4)
94.6(6)
97.7(6)
97.3(5)
87.7(4)
118.7(4)
138.3(4)
125.0(4)
57.40(6)
73.1(4)
99.0(2)
59.08 (5)
139.2(4)
93.1(2)
61.38(5)
94.2(10)
$0.7(8)
93.3(6)
147.2(6)
91.6(5)
90.3(5)
139.6(5)
63.70(6)
168.7(6)
§5.1(2)
62.90(5)
104.9(5)
116.4(3)
114.1(4)
104.9(5)
111.9(4)
112.8(4)
118.7(9)
122 (2)
119.0(14)
120.3(14)
124.2(10)
120.4(14)
120(2)
121(2)
123.2(9)
121.3(14)
120.0(13)
121.1(13)
119.0(10)
121(2)
119(2)
122 (2)
119.8(10)
121.4(13)
120.2(14)
120.4(13)
122.3(10)
119.6(14)
121.2(14)
121.0(13)
85.1(3)
175.6(12)
174.1(13)
174.5(12)
176.1(13)
178(2)

Fe(4) -Fe(3)-Au(2)
C(47)-Fe(4)-C(48)
C(47)-Fe(4)-0(1)
C(48)-Fe(4)-0(1)
C(49)-Fe(4)-Fe(5)
0(1) ~-Fe(4) -Fe (5)
C(49)-Fe(4)-Fe(3)
0(1l) -Fe(4) -Fe(3)
C(47)-Fe(4)-Au(l)
C(48) -Fe(4)-Au(1)
Fe(5)-Fe(4)-Au(l)
C(47)-Fe(4)-Au(2)
C(48)-Fe(4)-Au(2)
Fe(5)-Fe(4)-Au(2)
Au (1) -Fe(4)-Au(2)
C(59) -Fe(5) -C(57)
C(59)-Fe(5)-0(1)
C(57)-Fe(5)-0(1)
C(58) -Fe(5) -Fe(3)
O(1) -Fe(5) -Fe(3)
C(58) -Fe(5) -Fe (4)
0(1)-Fe(5) -Fe (4)
C(59) -Fe(5) -Au(2)
C(57)-Fe(5)-Au(2)
Fe(3)-Fe(5)-Au(2)
C(31)-P(1)-C(21)
C(21)-P(1)-C(11)
C(21)-P(1)-Au(l)
C(61)-P(2)-C(51)
C(51)-P(2)-C(41)
C(51)-P(2)-Au(2)
C(12)-C(11)-C(16)
C(16)-C(11)-P(1)
C(12)-C(13)-C{(14)
C(14)-C(15)-C(16)
C(26)-C(21)-C(22)
C(22)-C(21)-P(1)
C(24) -C(23)-C(22)
C(24) -C(25) -C(26)
C(36)-C(31)-C(32)
C(32)-C(31)-P(1)
C(32)-C(33)-C(34)
C(34)-C(35)-C(36)
C(46)-C(41)-C(42)
C(42)-C(41)-P(2)
C(44)-C(43)-C(42)
C(44)-C(45) -C(46)
C(56)-C(51)-C(52)
C(52)-C(51)-P(2)
C(54)-C(53)-C(52)
C(54)-C(55)-C(56)
C(62)-C(61)-C(66)
C(66)-C(61)-P(2)
C(64)-C(63)-C(62)
C(64)-C(65)-C(66)
Fe(5)-0(1) -Fe (4)
Fe(4)-0(1)-Fe(3)
0(38)-C(38)-Fe(3)
0(47)-C(47)-Fe(4)
0(49)-C(49)-Fe(4)
0(58)-C(58) ~-Fe(5)

60.19(5)
90.1(6)
95.9(5)
163.3(5)
143.6(5)
46.4(2)
101.2(4)
44.2(2)
161.7(4)
78.5(4)
110.31(7)
123.5(4)
70.8(4)
60.50(5)
66.39(4)
87.2(7)
126.9(5)
135.1(5)
117.3(8)
47.6(2)
128.3(6)
46.6(2)
86.8(6)
77.9(5)
64.26(5)
105.5(5)
105.4 (5)
109.6(4)
104.1(5)
103.9(5)
117.9(3)
118.4(11)
122.9(9)
119(2)
121(2)
117.6(11)
118.1(9)
121 (2)
120(2)
118.3(10)
118.5(8)
119(2)
120.6(13)
116.5(12)
124.4(10)
121(2)
121 (2)
117.3(12)
122.9(9)
118.7(14)
121.7(14)
118.0(11)
119.6(9)
119.9(14)
120(2)
87.0(3)
91.9(3)
175.7(13)
175.3(12)
172.4(12)
179(2)




Table 3. Anigotropic displacement parameters [Az x 1071 for
[Fe3Au2(0)(CO)12(PPh3)2 (2).

The anisotropic displacem factor exponent takes the form:

2 * 2 * *

=27 [ (ha ) Ull + ... + 2hka b U12 ]

Ul1l U22 U33 u23 U13 Ul2
Au (1) 57(1) 32(1) 49 (1) 3(1) 1(1) -2(1)
Au (2) 63 (1) 40 (1) 50(1) -6 (1) -4 (1) -4(1)
Fe (3) 49(1) 42 (1) 69(1) 12 (1) -6 (1) -8(1)
Fe (4) 66 (1) 35(1) 50(1) 1(1) 3(1) 8(1)
Fe(5) 84 (1) 36(1) 53(1) 7(1) 1(1) -3(1)
P(1) 46 (2) 37(2) 44 (1) 6(1) 2(1) -2(1)
P(2) 54 (2) 43(2) 48 (2) -4 (1) -5(1) 0(1)
C(11) 51(6) 58 (7) 48 (6) -1(6) 1(5) 0(6)
c(12) 88(10) 75(10) 62(8) -8(7) -15(7) 20(8)
C(13) 129(15) 97 (14) 78 (12) -32(11) ~37(10) 13(12)
C(14) 101(11) 118 (15) 61(9) -20(10) -21(8) 8(11)
C(15) 111(12) 114 (14) 64 (9) 27(9) -28(8) -1(10)
c(16) 72(8) 72(9) 64(7) 12(7) -6(6) -2(7)
C(21) 45 (6) 59(8) 54 (7) 14 (6) 2(5) -5(5)
c(22) 57(8) 93(11) 81(9) 6(8) 2(7) -4(7)
C(23) 59 (9) 124 (15) 135(15) 22(12) ~20(9) -5(9)
C(24) 46 (9) 158(19) 147(17) 51(15) 16(11) 20(10)
C(25) 62(10) 241(26) 104 (14) 3(15) 29(10) 9(13)
c(26) 53(8) 143 (15) 76 (9) 2(9) 12(7) 14 (9)
C(31) 53(6) 27(6) 54 (6) 0(5) -2(5) 4 (5)
C(32) 59(8) 41(7) 75(8) -11(6) -8(6) 11(6)
C(33) 83(11) 70(11) 93(12) -17(9) 0(9) 19(9)
C(34) 139(14) 42 (8) 64 (9) 0(6) -19(9) 13(8)
C(35) 134 (14) 44 (8) 55(8) 19(6) -21(9) -10(8)
C(36) 88(9) 38(7) 70(8) 12 (6) -8(6) -7(6)
C(41) 63(7) 49(7) 46 (6) -8(5) -1(5) 7(6)
C(42) 88(11) 63(10) 79(9) -1(7) -1(8) 9(8)
C(43) 135(15) 87(12) 90(11) -2(9) 20(11) 56(12)
C(44) 82(12) 155(18) 74 (11) -28(11) 2(9) 43(12)
C(45) 635(10) 149(19) 100(11) -36(12) 23(8) -8(11)
C(46) 95(10) 77(10) 72(9) -16 (7) 24 (8) -6(9)
C{51) 73(8) 45(7) 36 (6) -4 (5) -9(5) 0(6)
C(52) 64 (9) 61(9) 76 (8) 17(7) 1(7) 8(7)
C(53) 64 (9) 63(9) 99 (11) 16 (8) -11(8) -9(7)
C(54) 88(12) 72(11) 77(9) 12(8) 14 (8) -15(9)
C(55) 91(11) 73(10) 63(8) 16 (7) -10(7) -7(8)
C(56) 63(9) 73 (10) 75(9) 15(7) -19(7) -2(8)
C(61) 71(7) 41(6) 44 (6) 6(5) -5(5) -9(6)
C(62) 69(8) 81(10) 63(8) -3(7) -6(6) -16(7)
C(63) 89(11) 135(15) 59(8) 11(9) -28(8) -30(11)
C(64) 63(9) 119(14) 104 (13) 64(11) -21(9) -1(9)
C(65) 81(11) 90(12) 114 (13) 29(10) -13(9) 14 (9)
C(66) 70(8) 68 (9) 67(8) 5(7) 3(6) 12(7)
O(1) 79 (5) 41(5) 54 (4) 0(3) -8(4) -9(4)
0(37) 93(7) 90(8) 112(8) 0(6) 3(6) 29(7)
C(37) 57(8) 62(9) 77(9) 14 (7) -3(6) 6(7)
0(38) 74 (7) 170(13) 201 (13) 103(11) -3(8) -38(8)
C(38) 61(9) 84 (11) 113(12) 44 (9) -10(8) -14(8)
0(39) 169(12) 118(10) 143(11) 29(8) -87(9) -48(9)
C(39) 81(9) 60(9) 100(11) 18(8) -28(8) -17(7)



0(a7)
C(47)
0(48)
C(48)
0(49)
C(49)
0(57)
C(57)
0(58)
C(58)
0(59)
C(59)

119(8)
97(10)
57(6)
52(8)

222(13)

108(11)

113(8)
72(9)

553(38)

332(31)

103(9)
91 (12)

52(6)
44 (8)
88(8)
66(9)
113(9)
53(8)
137(10)
88 (11)
90(11)
56 (11)
248 (18)
131(15)

112(8)
60(8)
177(11)
89(9)
52(6)
75(10)
76 (7)
70(8)
126 (12)
71(11)
122(10)
81(11)

2(5)
6(6)
41(7)
22(7)
-6 (6)
-6(7)
9(7)
13(8)
21(9)
13(8)
85(10)
42(10)

-14 (6)
-3(7)

3(6)
25(7)
18(7)
10(8)
34 (6)

9(7)

43(16)
16 (14)

7(7)
29(9)

35(6)
12(7)
-4 (6)
14 (7)
85(9)
34 (8)
17(7)
-5(8)

-144(17)
-55(15)

80(10)
58 (11)




Table

4.

Hydrogen

coordinates (

X

4

107) and

isotropic

displacement parameters (A2 x 103) for [FeBAuz(o)(CO)lz(PPhB)zl

(2).
X y - z Ul(eq)

H(12) 8042 (15) 1314 (12) 140(3) 99(10)
H(14) 6105 (17) 2548 (16) -630(3) 99 (10)
H(15) 6383(18) 4278 (15) -427(3) 99(10)
H(1l6) 7554 (14) 4541(11) 49(3) 99(10)
H(22) 11367 (14) 3497 (12) 901 (3) 99(10)
H(23) 13921 (17) 3388 (15) 839(5) 99 (10)
H(24) 14922 (17) 2917(17) 368(5) 99(10)
H(25) 13413(19) 2729(20) ~-55(5) 99(10)
H(26) 10821 (14) 2732(14) 9(3) 99 (10)
H(34) 7162 (20) 7245(11) 911(3) 99 (10)
H(35) 9119(19) 7025 (10) 568 (3) 99(10)
H(36) 9905 (15) 5299 (10) 425(3) 99 (10)
H(43) 6895 (22) 5708 (15) 2278 (4) 99 (10)
H(44) 4980(19) 4682 (18) 2483 (4) 99(10)
H(45) 4927 (17) 2829(18) 2393 (4) 99(10)
H(46) 6926 (16) 1961 (13) 2156 (3) 99(10)
H(55) 10428 (17) 5717 (12) 1216 (3) 99 (10)
H(62) 10097 (14) 3071(12) 2535(3) $9(10)
H(63) 11632(17) 2329(15) 2930 (3) 99(10)
H(64) 13378(16) 1029 (15) 2808 (4) 99(10)
H(65) 13495(17) 294 (14) 2313 (4) 99(10)
H(66) 11953 (14) 938 (11) 1924 (3) 99 (10)
H(53) 14239(132) 4690 (94) 1687 (25) 73(35)
H(42) 9027 (150) 4852 (118) 2053 (30) 76 (49)
H(13) 6625(128) 1111(95) ~321(26) 57(36)
H(54) 12886 (150) 5895 (112) 1347(30) 83(48)
H(33) 5917 (144) 5701 (115) 1089 (30) 96 (48)
H(32) 6652 (123) 3962(93) 925 (25) 68(36)
H(52) 9168(117) 4297 (91) 1467 (23) 60(34)
H(56) 12696 (165) 3483(127) 1888 (34) 132(57)




Table 1. Atomic coordinates [ x 104] and equivalent isotropic
displacement parameters [Az x 103] for (PPN)[Fe3Rh3(O)(CO)15]
(3b). U(eq) is defined as one third of the trace of the

orthogonalized U tensor.

ij
X v Z. U(eq)
Fe (1) 254 (2) 3444 (2) 1937 (2) 49 (1)
Fe (2) 495 (2) 1645 (2) 1433 (2) 48 (1)
Fe(3) 1726 (2) 2641 (2) 3051(2) 61(1)
Rh(4) -1192(1) 2012 (1) 1844 (1) 50(1)
Rh (5) 131 (1) 3027 (1) 3579 (1) 52 (1) -
Rh(6) 393 (1) 1141 (1) 3042 (1) 58 (1)
N 4423 (10) 3431 (9) -1758(9) 50 (3)
P(1) 3803 (3) 2430(3) -1824(3) 43(1)
P(2) 5201(3) 4011(3) -2130(3) 43(1)
0(11) -785(14) 3852(11) -30(11) 102 (5)
c(11) -389(19) 3684 (14) 729(17) 83(7)
0(21) 2017(12) 366 (12) 1256 (11) 100(5)
C(21) 1405 (17) 894 (15) 1322(14) 77(6)
Cc(22) -76(14) 1667 (12) 161 (13) 1)
0(22) -428(14) 1652 (11) -644(10) 100()
Cc(31) 2491 (15) 3748 (15) 3647(16) 82(6)
0(31) 2976 (13) 4468 (15) 4085(15) . 148(9)
Cc{(32) 2824 (16) 2025 (15) 3170(15) 84 (7)
0(32) 3559(11) 1675(14) 3287(12) 125(7)
0(41) -2724(14) 2031(15) -138(12) 133(7)
C(41) -2141(16) 2027 (16) 601 (15) 82(6)
0(42) -2885(12) 1237(13) 2484 (13) 113 (6)
C(42) -2235(15) 1530(14) 2257(14) 68 (5)
0(51) 1073 (14) 4972 (13) 4828 (14) 125(7)
c(51) 715 (17) 4258 (18) 4364 (16) 84 (6)
0(52) -1321(12) 2541 (11) 4599 (10) 89(4)
c(52) -771(14) 2712 (14) 4220(14) 64 (5)
0(61) 1842 (15) -379(13) 3353(14) 136 (7)
Cc(61) 1264 (16) 197(15) 3130(15) 84 (6)
0(62) -901(186) 225(14) 4073 (13) 122(7)
C(62) -452(17) 578(16) 3688(15) (}
C(111) 4079(11) 2095 (11) -665(10) 4)
C(113) 4167(18) 875 (15) 354 (15) 7)
Cc(115) 4462 (16) 2511 (13) 1014 (11) 69(5)
c(116) 4321(14) 2788 (12) 143(11) 56 (4)
Cc(121) 4060(12) 1425 (10) -2549(11) 45(4)
C(122) 3336 (13) 965 (12) —3385( 1) 55 (4)
C(123) 3582 (16) 236 (14) -3925(12) 76 (6)
C(124) 4577(19) -36(14) -3610(15) (7)
C(125) 5315 (16) 431(12) —2773( 4) 69 (5)
c(126) 5060 (12) 1157(11) -2216(12) 53(4)
T C(131) 2408 (13) 2495(11) -2302(11) 48(4)
€(132) 1735(14) 1946( 3) -2021(13) 65 (5)
C(133) 6§89 (15) 2008 (15) -2364(13) 0(5)
C(134) 316 (15) 2671 (13) -2985(13) 66(:
C(135) 964 (15) 3223(14) -3274(12) 8 (5)
C(136) 2032 (13) 3144(12) -2926(12) 59(4)
Cc(211) 6264 (12) 4679 (12) -1130(11) 50(4)
C(212) 6426 (15) 4486 (13) -227(12) 3(5)
6(6)

C(213) 7264 (17) 5011(16) 546 (13)




C(214) 7908 (17)

C(215) 7753 (16)
c(216) 6939 (14)
c(221) 4604 (12)
C(222) 4971(13)

C(223) 4522 (16)

C(224) 3746 (16)

C(225) 3380(18)
C(226) 3816 (14)
C(231) 5735(12)
C(232) 6770(14)
C(233) 7149 (15)
C(235) 5521(21)
C(236) 5093 (14)
C(114) 4401(18)
c(112) 4026 (16)
0(1) 1365(10)
0(20) -1501(11)
0(10) -1028(11)
0(30) 2025(12)
c(12) 843(20)
C(30) 1659 (15)
C(20) -867(16)
0(12) 1162 (18)
C(10) -4397(16)

C(234) 6523(19)

5722 (16)
5914 (14)
5425(12)
4893(10)
5226 (12)
5942 (14)
6362 (14)
6081 (15)
5341(12)
3270(11)
3095(14)
2502 (15)
2219(13)
2838 (12)
1560 (15)
1106 (12)
2857 (8)
4179(10)
-103(9)
2184 (12)
4671(20)
2286 (14)
3701 (14)
5504 (13)
644 (14)
2059(15)

412 (15)
-490(14)
-1259(12)
-2854(10)
~-3535(11)
-4028(14)
-3841(16)
-3191(18)
-2676(14)
-2835(11)
-2466(13)
-3028(18)
-4292(14)
-3750(12)
1132(15)
-550(12)
1765(9)
2414 (9)
1063(10)
4986 (10)
2305(18)
4144 (18)
2329(13)
2536 (17)
1358 (13)
-3935(17)

81(6)
74 (5)
56(4)
45(4)
54 (4)
74 (6)
80 (6)

4(7)
64 (5)
48 (4)
68(5)
83(6)
85 (7)
60(5)
84 (6)
65 (5)
70(3)
80(4)
80(4)
100(5)
98 (7)
85(7)
68(5)
149(9)

4 (6)
84 (6)




Table 2. Bond lengths [A] and angles [O] for (PPN)[Fe3Rh3(O)(CO)1S] (3b) .

Fe(l) c(12) 1.77(3) Fe(1)-C(11) 1.81(2)

1) -0(1) 1.881(12) Fe(1)-C(20) 1.89(2)
Fe( ) -Fe (3) 2.573(4) Fe (1) -Fe(2) 2.624(3)

e(1l)-Rh(4) 2.667(3) Fe (1) -Rh(5) 2.672(3)

Fe(2)-C(21) 1.74(2) Fe (2)-C(22) 1.81(2)
Fe (2)-C(10) 1.84(2) Fe(2)-0(1) 1.903(12)
Fe (2) -Fe (3) 2.599(3) Fe (2) -Rh(6) 2.654 (3)
Fe(2) -Rh(4) 2.691(3) Fe (3) -C(31) 1.75(2)
Fe (3)-C(32) 1.77(2) Fe(3)-C(30) 1.81(3)
Fe(3)-0(1) 1.897(13) Fe (3) -Rh(5) 2.670(3)
Fe(3) -Rh(6) 2.670(3) Rh(4)-C(42) 1.87(2)
Rh{4)-C(41) 1.88(2) . Rh(4)-C(20) 2.35(2)
Rh(4)-C(10) 2.36(2)° Rh(4) -Rh(5) 2.760(2)
Rh(4)-Rh(6) 2.774(2) Rh(5)-C(52) 1.88(2)
Rh(5) C(Sl) 1.91(2) Rh(5) -C(20) 2.27(2)

5)-C(30) 2.36(2) Rh(5) -Rh (6) 2.757(2)
Rh(s) c(61) 1.84(2) Rh(6)-C(62) 1.94(3)
Rh{6)-C(30) 2.30(2) Rh(6)-C(10) 2.40(2)
N-P(1) 1.553(13) N-P(2) 1.587(13)
P(1)-C(111) 1.78(2) P(1)-C(121) 1.819(14)
P(1)-C(131) 1.82(2) P(2)-C(231) 1.78(2)
P(2)-C(211) 1.79(2) P(2)-C(221) 1.80(2)
0(11)-C(11) 1.15(2) 0(21) -C(21) 1.19(2)

( 2) -0(22) 1.14(2) C(31)-0(31) 1.15(2)

2)-0(32) 1.13(2) 0(41)-C(41) 1.13(2)
0(42) -C(42) 1.13(2) 0(51) -C(51) 1.12(2)
0(52)-C(52) 1.13(2) O(61)-C(61) 1.16(2)
0(62)-C(62) 1.11(3) C(111)-C(1186) 1.39(2)
C(111)-C(112) 1.41(2) C(113)-C(114) 1.35(3)
C(113)-C(112) 1.39(3) C(115)-C(114) 1.36(2)
C(115)-C(116) 1.37(2) C(121) -C(122) 1.36(2)
C(121)-C(126) 1.39(2) C(122) -C(123) 1.37(2)
C(123)-C(124) 1.39(3) C(124) -C(125) 1.37(3)
C(125)-C(126) 1.39(2) C(131) -C(132) 1.37(2)
C(131)-C(136) 1.38(2) C(132)-C(133) 1.37(2)
C(133)-C(134) 1.39(3) C(134)-C{135) 1.35(3)
C(135)-C(136) 1.40(2) C(211) -C{212) 1.37(2)
C(211) -C(216) 1.42(2) C(212)-C(213) 1.40(3)
C(213)-C(214) 1.36(3) C(214) -C(215) 1.37(3)
C(215)-C(216) 1.37(2) C(221) -C(226) 1.39(2)
C(221)-C(222) 1.40(2) C(222) -C(223) 1.37(2)
C(223) -C(224) 1.36(3) C(224) -C(225) 1.34(3)
C(225)-C(226) 1.41(2) C(231) -C(236) 1.39(2)
C(231) -C(232) 1.40(2) C(232)-C(233) 1.38(3)
C(233)-C(234) 1.38(3) C(235) -C(234) 1.35(3)
C(235)-C(236) 1.43(2) 0(20) -C(20) 1.18(2)
0(10)-C(10) 1.17(2) 0(30)-C(30) 1.22(3)
C(12)-0(12) 1.18(3)
C(12)-Fe(1)-C(11) 90.8(11) C(12)-Fe(1)-0(1) 100.0(8)
C(ll) -Fe ( ) -0(1) 98.8(7) C(12)-Fe(1)-C(20) 92.2(9)
C(11) -Fe(1) -C(20) 94 .6 (9) O(1l)-Fe(1)-C(20) 161.7(7)
C(12) -Fe (1) -Fe(3) 98.3(9) C(11)-Fe(l)-Fe(3) 145.9(6)
O(1)-Fe(l)-Fe(3) 47.3(4) C(20)-Fe (1) -Fe(3) 117.6(6)
C(12) -Fe (1) -Fe(2) 146.4(7) C(11)-Fe(l) -Fe(2) 95.3(6)
0(1l) -Fe (1) -Fe(2) 46 .4 (4) C(20)-Fe(l)-Fe(2) 120.0(s6)
Fe(3)-Fe(1) -Fe(2) 59.99(9) C(12) -Fe (1) -Rh (4) 151.0(7)
C(11) -Fe{1)-Rh(4) 95.3(7) 0(1)-Fe(l)-Rh(4) 106.9(4)
c(20 9)

) -Fe (1) -Rh(4) 59.1(6) Fe(3)-Fe(l) -Rh(4) 0 92.33¢



Fe(2) -Fe 1) -Rh(4)
c<11) Fe -Rh(5)
0) -Fe ) Rh(5)

( ) - Fe(l) -Rh(5)
1) -Fe(2)-C(22)

( 2)-Fe(2)-C(10)
C(22) Fe(2)-0(1)
1) -Fe(2)-Fe(3)

0) -Fe(2)-Fe(3)
C(21) Fe(2)-Fe(l)
C(10)-Fe(2)-Fe (1)
Fe(3)-Fe(2)-Fe(l)
C(22) -Fe (2) -Rh (6)

O(1)-Fe(2)-Rh(s6)
Fe(l) -Fe(2)-Rh(6)
C(22) -Fe(2) -Rh(4)
O(1)-Fe(2)-Rh(4)
Fe(l) -Fe(2)-Rh(4)

C(31) -Fe(3)-C(32)
C(32) -Fe(3)-C(30)
C(32)-Fe(3)-0(1)
C(31)-Fe(3)-Fe(1)
C(30)-Fe(3)-Fe(l)
C(31)-Fe(3)-Fe(2)
C(30) -Fe(3)-Fe(2)
Fe (1) -Fe(3) -Fe(2)
C(32)-Fe(3)-Rh(5)

0(1)-Fe(3) -Rh(5)
Fe (2) -Fe(3) -Rh (5)
C(32) -Fe(3) -Rh(s6)
0(1) -Fe(3) -Rh(6)

Fe (2) -Fe (3) -Rh(6)
C(42)-Rh(4)-C(41)
C(41) -Rh(4)-C(20)
C(41) -Rh(4)-C(10)
C(42) -Rh(4) -Fe (1)

C(20) -Rh(4) -Fe (1)
C(42)-Rh(4)-Fe(2)
C{20) -Rh(4) -Fe (2)
Fe(l)-Rh(4)-Fe(2)
C(41) -Rh(4)-Rh(5)
C(10) -Rh(4) -Rh(5)
Fe (2)-Rh(4) -Rh (5)
C(41)-Rh(4)-Rh(6)
C(10) -Rh(4) -Rh(6)
Fe(2)-Rh(4)~-Rh(6)
C(52) -Rh(5)-C{51)
C(51) -Rh(5) -C(20)
C{51)-Rh(5)-C(30)
C(52) -Rh(5)-Fe(3)
C(20) -Rh(5) -Fe (3)
C(52) -Rh(5) -Fe (1)
C(20) -Rh(5)-Fe (1)
Fe(3) -Rh(5) -Fe (1)

C(51) -Rh(5) Rh 6)

C(30) Rh(S) ( )
Fe(l) h(s) - 6)
C(51) Rh(5) Rh(4)
C(30) - ( ) Rh(4)
Fe (1) - 5) -Rh(4)
C(61) Rh(6) C(62)
C(62) h(6)-C(30)
c(62) Rh 6)-C(10)

61.
.2(7)
.5(6)
.61(9)
.5(8)
.4(8)
.5(7)
95.

149
56
91
93
91
97

122

119

151

91

97.

105
60
93
S1

94
121
146

150

92
98
106
60
92
S7

43
146
102

58

88

94

95

101
145
44
57

52

110
58
95

107

13(8)

0(e6)

.4 (6)
143.7
-6(6)
59.
-4 (6)
106.

(6)
03(9)

9(4)

.24 (9)

0(s)

.4(4)
.22(8)
.1(9)
.3(10)
99.
.3(8)
.0(86)
.8(8)
118.
60.

6(8)

6(6)
97(9)

.5(8)
107.
.22(10)
.7(8)
.5(4)
.46(8)
.8(9)
.0(8)
92.
149.

1(4),

3(8)
6(6)

-7(5)
-3(6)
-3(5)
.65(7)
149.
112.

0(7)
0(5)

.30(7)
147.
54.
58.
.6(9)
93.5

9(7)
9(5)
07(7)

(8)

.5(8)
149.

9(5)

-7(5)
.4 (6)
-1(5)
.60(8)
148.3

(6)

.8(5)
88.
148.
.0(5)
.77(6)
.8(9)
.7(9)
107.7

02(7)
1(7)

(8)

C(12)-Fe (1) -Rh(5)
O(1)-Fe(l)-Rh(5)

Fe(3)-Fe(l)-Rh(5)
Rh(4)-Fe (1) -Rh(5)
C(21)-Fe(2)-C(10)
C(21)-Fe (2)-0(1)

C(10) -Fe(2)-0(1)

C(22) -Fe(2) -Fe (3)
O(1) -Fe(2)-Fe (3)

C(22) -Fe(2)-Fe (1)
0(1)-Fe(2) -Fe (1)

C(21) -Fe(2) -Rh(6)
C(10)-Fe(2) -Rh(6)
Fe(3) -Fe(2) -Rh (6)
C(21) -Fe(2)-Rh(4)
C(10) -Fe(2)-Rh(4)
Fe(3)-Fe(2)-Rh(4)
Rh(6)-Fe(2)-Rh{4)
C(31)-Fe(3)-C(30)
C(31)-Fe(3)-0(1)

C(30)-Fe(3)-0(1)

C(32)-Fe(3)-Fe(l)
0(1)-Fe(3)-Fe (1)

C(32)-Fe(3)-Fe(2)
O(1l) -Fe(3) -Fe(2)

C(31)-Fe(3)-Rh(5)
C(30) -Fe(3) -Rh(5)
Fe (1) -Fe(3) -Rh(5)
C(31)-Fe(3)-Rh(6)
C(30)-Fe(3) -Rh(6)
Fe(1)-Fe(3)-Rh(6)
Rh(5) -Fe (3) -Rh(6)
C(42)-Rh(4)-C(20)
C(42) -Rh(4)-C(10)
C(20) -Rh(4)-C(10)
C(41) -Rh(4) -Fe (1)
C(10)-Rh(4)-Fe (1)
C(41)-Rh{4)-Fe(2)
C(10)-Rh(4)-Fe(2)
C(42) -Rh(4) -Rh (5)
C(20) -Rh(4)-Rh(5)
Fe (1) -Rh(4) -Rh (5)
C(42) -Rh(4) -Rh(6)
C(20) -Rh(4)-Rh(6)
Fe{l) -Rh(4) -Rh(6)
Rh(5) -Rh(4)-Rh(6)
C(52) -Rh(5) -C(20)
C(52) -Rh(5) -C(30)
C(20)-Rh(5)-C(30)
C(51) -Rh(5) -Fe (3)
C(30) -Rh(5) -Fe (3)
C(51) -Rh(5)-Fe (1)
C(30) -Rh(5) -Fe (1)
C(52) -Rh(5) -Rh(6)
C(20) -Rh(5) -Rh (6)
Fe(3) -Rh(5) -Rh (6)
C{52) -Rh(5) -Rh (4)
C(20) -Rh(5) -Rh (4)
Fe (3) -Rh(5) -Rh(4)
Rh(6) -Rh(5) -Rh(4)
C(61) -Rh(6) -C(30)
C(61)-Rh(6)-C(10)

C(30) -Rh(6)-C(10)

99

61
62
95
98
163
144
46
95
45

97.
.4(6)

61

61.
.6(7)
.4(6)
.21.(9)
.54 (7)
-5(10)
-3(9)
-6(7)
.4(8)

152
59
91
62
92

100

162

146

46.8
.1(s6)
.9(4)
.2(6)
.8(6)
.25(8)
.4(7)
58.
91.

97
46
94
59
61
148

62
107
106
144

99
100

99

42,
.4(6)
.9(5)
58.
96 .4
.3(5)
.76 (7)
.75(5)
.0(8)
.8(9)
.2(8)
.4(6)
.6(7)
.5(7)
L1(7)
.3(6)
.4 (5)
58.
.8(6)
.6(5)
.22(7)
.38(5)

97
51

109
87
59

104

110

143
29
41
99
99
96

112

93
54
88
60

93.
.0(8)
142.

95

.8(8)
107.
.16 (8)
L27(7)
.2(9)
.2(7)
.4(7)
.0(6)
.7(4)
.3(5)
.7(4)

5(4)

6(7)

10(9)

(4)

1(6)
99(10)

.16 (7)
.4(8)
.3(8)
.3(7)
-6(7)
-8(5)
-3(7)

1(5)

96 (7)
(6)

93(7)

1(8)

6(9)



C(61) -Rh(6) -Fe (2)
C(30)-Rh(6)-Fe(2)
C(61) -Rh(6)-Fe(3)
C(30)-Rh(6)-Fe(3)
Fe(2)-Rh(6)-Fe(3)
C(62)-Rh(6)-Rh(5)
C(10) ~Rh (6) -Rh(5)

Fe (3) -Rh{6) -Rh(5)
C(62) -Rh(6) -Rh{4)
C(10) -Rh(6) -Rh(4)
Fe(3)-Rh(6) -Rh(4)
P(1)-N-P(2)
N-P(1)-C(121)
N-P(1)-C(131)
C(121)-P(1)-C(131)
N-P(2)-C(211)
N-P(2)-C{221)

C(211) -P(2)-C(221)
0(21)-C(21) -Fe(2)
0(31)-C(31)-Fe(3)
0(41)-C(41)-Rh{(4)
0(51)-C(51) -Rh(5)
0(61)-C(61)-Rh(6)
C(1l16)-C(111)-C(112)
C(112) -C(111)-P(1)
C(114)-C(115)-C(116)
C(122)-C(121)-C(126)
C(126) -C(121)-P(1)
C(122)-C(123)-C(124)
C(124)-C(125)-C(126)
C(132)-C(131)-C(136)
C(136)-C({131)-P(1)
C(132)-C(133)-C(134)
C(134)-C(135)-C(136)
C(212)-C(211)-C(216)
C(216) -C(211) -P(2)
C(214)-C(213)-C(212)
C(216) -C(215) -C(214)
C(226)-C(221)-C(222)
C(222) -C(221)-P(2)
C(224)-C(223) -C(222)
C(224)-C(225)-C(226)
C(236)-C(231)-C(232)
C(232)-C{231)-P(2)
C(234)-C(233)-C(232)
C(231)-C(236)-C(235)
C(113)-C(112)-C(111)
Fe(l)-0(1)-Fe(2)
0(12)-C(12) -Fe (1)
0(30)-C(30)~-Rh(6)
0(30)-C(30) -Rh({5)
Rh(6) -C(30) -Rh(5)
0(20) -C(20) -Rh (5)
0(20) -C(20) -Rh (4)
Rh(5) -C(20) -Rh (4)

0(10)-C(10) -Rh(4)
0(10)-C(10)-Rh(6)
Rh(4)-C(10) -Rh{6)

98.4(7)
100.3(7)
98.7(7)
41.8(7)
58.44 (8)
94.1(6)
111.0(5)
58.91(7)
95.0(6)
53.8(5)
87.92(8)
145.5(9)
115.2(7)
110.5(7)
107.5(7)
109.5(7)
112.6(7)
106.1(7)
179(2)
176 (2)
179(2)
179(2)
175(2)
118.1(14)
120.1(12)
122(2)
120.7(14)
116.6(12)
120(2)
120(2)
120(2)
119.2(13)
119(2)
120(2)
119(2)
120.8(12)
121(2)
121 (2)
117.9(14)
122.5(12)
121(2)
119(2)
120(2)
120.8(13)
122(2)
118 (2)
118(2)
87.8(5)
175(2)
121(2)
120(2)
72.6(6)
120.2(14)
124 (2)
73.5(6)
120(2)
121(2)
71.3(5)

C(62) -Rh(6)-Fe(2)
C(10) -Rh(6)-Fe(2)
C(62) -Rh(6) -Fe (3)
C(10) -Rh(6) -Fe (3)
C(61)-Rh(6)-Rh(5)
C(30) -Rh(6) -Rh(5)

Fe (2) -Rh(6) -Rh(5)
C(61) -Rh(6)-Rh(4)
C(30)-Rh(6)-Rh(4)
Fe(2) -Rh(6) -Rh(4)
Rh(5) -Rh(6) -Rh(4)
N-P(1)-C(111)
C(111)-P(1)-C(121)
C(111)-P(1)-C{131)
N-P(2)-C(231)
C(231)-P(2)-C(211)
C(231)-P(2)-C(221)
0(11)-C(11) -Fe (1)
0(22)-C(22)-Fe(2)
0(32)-C(32)-Fe(3)
0(42) -C(42) -Rh(4)
0(52)-C(52) -Rh(5)
0(62)-C(62)-Rh(6)
C(116)-C(111)-P(1)
C(114)-C(113)-C(112)
C(115)-C(116)-C(111)
C(122)-C(121)-P(1)
C(121)-C(122)-C(123)
C(125)-C(124)-C(123)
C(121)-C(126)-C(125)
C(132)-C(131)-P(1)
C{131)-C(132)-C(133)
C(135)-C(134)-C(133)
C(131)-C(136)-C(135)
C(212)-C(211) -P(2)
C(211)-C(212)-C(213)
C(213)-C(214)-C(215)
C{215) -C(216) -C(211)
C(226)-C(221)-P(2)
C(223)-C(222)-C(221)
C(225) -C(224) -C(223)
C(221) -C(226) -C(225)
C(236) -C(231) -P(2)
C(233)-C(232) -C(231)
C{234)-C(235)-C(236)
C(113)-C(114)-C(115)
Fe (1) -0O(1) -Fe(3)

Fe (3)-0(1) -Fe(2)
0(30)-C(30)-Fe(3)
Fe(3)-C(30) -Rh(6)
Fe(3) -C(30)-Rh(5)
0(20)-C(20) -Fe (1)

Fe (1) -C(20) -Rh(5)

Fe (1) -C(20) -Rh(4)
0(10)~-C(10)-Fe(2)
Fe(2)-C(10)-Rh(4)
Fe(2)-C(10) -Rh(6)
C(235)-C(234)-C(233)

147.8(6)
42 .4 (5)
146.6(6)
100.8(5)
147.7(7)
54.6(5)
89.13(7)
148.8(7)
111.2(5)
59.38(6)
59.87(5)
110.5(7)
106.7(7)
106.0(7)
114.7(7)
107.8(7)
105.6(7)

179(2)
178 (2)
176 (2)
178 (2)
179(2)
177(2)
121.8(12)
123(2)
121 (2)
122.7(12)
120(2)
120(2)
119(2)
121.3(12)
121(2)
121(2)
120(2)
120.4(14)
120(2)
120(2)
120(2)
119.3(12)
120(2)
122(2)
121 (2)
119.0(12)
119(2)
121(2)
118(2)
85.9(5)
86.3(5)
154 (2)
80.0(8)
78.6(8)
153 (2)
79.4(7)
77.2(6)
157(2)
78.5(7)
76.2(7)
119(2)

Symmetry transformations used to generate equivalent atoms:
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Table 3. Anisotropic displacement parameters [A x 107] for
(PPN)[FeBRh3(O)(CO)15] (3b) .

The anisotropic displacement factor exponent takes the form:

2 * 2 * %
-2 [ (ha ) Ull + ... + 2hka b U12 1
Ull U22 U33 U23 Ul3 U12
Fe (1) 62(2) 35(1) 64 (2) 8(1) 38(1) 10(1)
Fe (2) 49 (1) 49 (1) 44 (1) -5(1) 19(1) 8(1)
Fe (3) 43 (1) 66(2) 67(2) -17(1) 18 (1) 8(1)
Rh(4) 44 (1) 53(1) 49 (1) 13 (1) 11(1) 8(1)
Rh(5) 53(1) 54 (1) 50 (1) 3(1) 19(1) 16 (1)
Rh(6) 67(1) 52 (1) 51(1) 12(1) 14 (1) 26 (1)
N 62(9) 40(7) 64 (8) 12(6) 39(7) 13(6)
P(1) 58 (3) 34 (2) 43(2) S(2) 23(2) 11(2)
P(2) 51(3) 36(2) 45(2) 5(2) 21(2) 12(2)
0(11) 157 (16) 98 (11) 81(10) 40(9) 63(11) 59 (11)
C(11) 126 (20) 60(12) 102(17) 40(12) 74 (16) 37(12)
0{21) 82(10) 104 (11) 101(11) -26(9) 28(9) 31(9)
Cc(21) 80(15) 76 (14) 62(12) -17(10) 22(11) -11(12)
c(22) 63(12) 58(11) 50(11) -1(8) 19(9) 9(9)
0(22) 149 (15) 92(11) 53(9) 6(8) 29(9) 16(10)
C(31) 58(12) 76 (14) 108(1s6) -32(13) 43(12) -8(11)
0(31) 90(12) 152 (16) 181(18) --94 (15) 72(13) -58(12)
C(32) 60(13) 77(14) 96 (15) -28(11) 15(11) 32(11)
0(32) 56 (9) 168 (16) 125(14) -37(12) 9(9) 52(10)
0(al) 109(14) 175(19) 78 (11) 44 (11) -17(11) 12(12)
C(41) 58 (12) 103(16) 71(14) 25(12) 3(11) 14(11)
0(42) 60(10) 147 (15) 145(15) 38(12) 48(10) 1(10)
C(42) 44 (11) 77 (13) 76 (13) 11(10) 13(10) 8(10)
0(51) 114 (14) 99 (12) 159(17) -57(12) 76 (12) -21(10)
C(51) 77(15) 91(16) 84 (15) -4(13) 34(12) 15(13)
0(52) 78 (10) 110(12) 89(10) 23(9) 36(9) 26 (9)
C(52) 39(10) 76 (13) 78 (13) 8 (10) 20(10) 21(9)
0(61) 139(16) 108(13) 151(16) 21(12) 28(13) 81(13)
C(61) 72 (14) 76 (14) 96 (16) 5(12) 18(12) 36(12)
0(62) 145(17) 121 (15) 117(14) 58(12) 59(13) 11(12)
C(62) 71(14) 75(14) 70(14) 13(11) -5(11) 15(11)
c(111) 43(9) 45(9) 48 (9) 13(8) 13(7) 14 (7)
C(113) 134(20) 57(12) 85(15) 23(11) 50(14) 29(12)
C(115) 112(16) 69(13) 34(9) -1(8) 37(10) 14(11)
c(11s6) 76 (12) 50(10) 46 (10) 6(8) 29(9) 6(9)
C(121) 52(10) 38(8) 49(9) 7(7) 20(8) 14 (8)
c(122) 56 (11) 57(10) 46 (10) 2(8) 13(9) 7(8)
C(123) 81(14) 74 (13) 47(10) -21(9) -4 (10) 36(11)
C(124) 119(20) 58(12) 80(15) -6(11) 29(14) 32(13)
C(125) 81(14) 54 (11) 83(14) 12(10) 39(12) 25(10)
C(126) 51(10) 50(10) 56 (10) 7(8) 16 (8) 21(8)
c(131) 58 (11) 36(8) 51(9) 12(7) 16 (8) 22(8)
C(132) 64 (13) 71(12) 66(12) 8 (10) 32(10) 10(10)
C(133) 58 (13) 88(14) 62(12) 9(11) 22(10) -1(10)
C(134) 9( 2) 9(11) 71(12) -4(10) 15(10) 8(10)
C(135) 4(14) 2(13) 53(11) 12(9) 14(10) 16 (11)
C(136) 6(11) 2(11) 55(10) 5(9) 18(9) 7(9)
c(211) 2(10) 4(10) 45(9) 2(8) 20(8) 19(8)
C(212) 2(13) 76( 2) 47(11) 22(9) 28(10) 10(10)
0(16)

C(213) 105(16) 47(11) 24 (11) 35(11) 29(13)



C(214)
C(215)
C(216)
C(221)
C(222)
C(223)
C(224)
C(225)
C(226)
C(231)
C(232)
C(233)
C{235)
C(236)
C(114)
c(112)
0(1)
0(20)
0(10)
0(30)
c(12)
C(30)
C(20)
0(12)
c(10)
C(234)

73(14)
81(14)
72(12)
46 (9)

64 (11)
90(15)
87(15)
108(18)
76(13)
44(10)
58(12)
48 (12)
145(23)
70(12)
119(19)
105(15)

5(9)

87(10)
93(10)
102 (12)
105(19)
49(12)
81(14)
186 (20)
86 (15)
97(17)

92 (16)
60(12)
49(10)
37(8)
58 (10)
74 (13)
64 (12)
69(14)
50(10)
48 (9)
84 (13)
86 (15)
56 (12)
59(11)
79 (15)
49(10)
56(7)
94 (10)
55(8)
130(13)
100(19)
67(13)
60(11)
70(11)
7(13)
74 (14)

72(14)
69(13)
49(10)
46 (9)
55(10)
79(13)
112(17)
146 (21)
92(13)
54 (10)
65(12)
126 (19)
68(13)
56 (11)
81(15)
48(10)
86 (9)
90(9)
78(9)
59(9)
117(19)
110(18)
65(12)
217(23)
62(12)
107(18)

-14(12)
2(10)
0(8)

-1(7)
5(8)
38(11)
55(12)
51(14)
24 (10)
12(8)
-4 (10)
3(14)
1(10)
16(9)
49(13)
9(8)
8(s)
36(8)
3(7)
18(9)
7{(15)

-12(12)
6(9)

-19(13)
2(10)
4(13)

26 (12)
17(12)
28(10)
10(8)
36(9)
46 (12)
45(14)
78 (17)
56 (11)
16(8)
31(10)
45(13)
56 (14)
24 (10)
50(14)
35(10)
52(8)
55(8)
19(8)
7(8)
78 (16)
-1(12)
28(11)
126 (18)
7(11)
68 (15)

12(12)
4(10)
2(9)
5(7)

16 (9)

26 (12)

37(11)

51(13)

23(9)

25(8)
9(10)

21(11)

29(13)

24 (9)

42(13)

10(10)
9(6)

53(8)

-10(7)

57(10)

8(15)

1(10)
21(11)
-19(12)
9(11)
35(13)




Table 4. Hydrogen coordinates ( x 104) and isotropic

displacement parameters (Az x 103) for (PPN) [Fe3Rh3 (o) (CO)15]

(3b) .
x Yy z U(eq)
H(112) 3899 (16) 621(12) -1066(12) 81(11)
H(113) 4097(18) 224 (15) 427 (15) 81(11)
H(114) 4518 (18) 1383(15) 1732 (15) 81(11)
H(115) 4604 (16) 2987(13) 1541(11) 81(11)
H(1l1l6) 4387(14) 3446 (12) 90(11) 81(11)
H(122) 2669(13) 1145(12) -35393(11) 81(11)
H(123) 3084 (16) -74(14) -4500(12) 81(11)
H(124) 4741(19) -539(14) -3969(15) 81(11)
H(125) 5992 (16) 265(12) -2576 (14) 81(11)
H(126) 5547(12) 1458 (11) -1632(12) 81(11)
H({132) 1993 (14) 1521 (13) -1587(13) 81(11)
H(133) 235(15) 1615(15) -2184(13) 81(11)
H(134) -390(15) 2735(13) -3206(13) 81(11)
H(135) - 704(15) 3653 (14) -3701(12) 81(11)
H(136) 2484 (13) 3527(12) -3115(12) 81 (11)
H(212) 5983 (15) 4010(13) -125(12) 81(11)
H(213) 7382(17) 4869 (16) 1159(13) 81(11)
H(214) 8451(17) 6076 (16) 932(15) 81(11)
H(215) 8209 (16) 6385(14) -583(14) 81(11)
H(216) 6827 (14) 5582(12) -1866(12) 81(11)
H(222) 5519(13) 4962 (12) -3651(11) 81(11)
H(223) 4750(16) 6143(14) -4495(14) 81(11)
H(224) 3465(16) 6857 (14) -4174(16) 81(11)
H(225) 2843(18) 6370(15) -3079(18) 81(11)
H(226) 3574 (14) 5151 (12) -2212(14) 81(11)
H(232) 7199 (14) 3375(14) -1850(13) 81(11)
H(233) 7844 (15) 2399(15) -2789(18) 81(11)
H(234) 6791(19) 1652 (15) -4297(17) 81(11)
H(235) 5100(21) 1921 (13) -4904 (14) 81(11)

H(236) 4402 (14) 2950(12) -4003(12) 81(11)




