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Table 1. Crystal data and structure refinement for (14a.pentane)

Compound

Color / Shape

Empirical formula

Formula weight

Temperature

Crystal system

Space group

Unit cell dimensions

(8192 reflections

in full 0 range)

Volume

(14a.pentane)

yellow / fragment

C105 H74B 2 F40N 8 02Zr
2443.78

173(2) K

Monoclinic

P2 1/n

a = 16.6305(2) A

b = 26.3707(5) A

c = 24.1933(5) A

10157.4(3) A3

a = 90o

= 106.799(1)o

= 900

Z

Density (calculated)

Absorption coefficient

Diffractometer / scan

Radiation / wavelength

F(000)

Crystal size

0 range for data collection

Index r anges

Reflections collected

Independent / observed refls.

Absorption correction

Range of relat. transm. factors

Refinement method

Computing

Data / restraints / parameters

Goodness-of-fit on F2

SHELX-93 weight parameters

Final R indices [I>2a(I)]

R indices (all data)

Extinction coefficient

Largest diff. peak and hole

4

1.598 Mg/m3

0.334 mm-1

Siemens SMART / CCD area detector

MoKa (graphite monochrom.) / 0.71073 A
4904

0.10 x 0.40 x 0.40 mm

1.17 to 20.840

-16 s h s 15, -26 s k s 21, -24 s t r 24

28506

10516(R. = 0.0852) / 7456([I>2a(I)])
Int

Semi-empirical from psi-scans

0.9965 and 0.8925

Full-matrix-block least-squares on F2

SHELXTL, Ver. 51

10508 / 0 / 1440

1.227

0.0210, 106.9067

R1 = 0.1030, wR2 = 0.1799

R1 = 0.1486, wR2 = 0.2131

0.00030(5)

0.674 and -0.407 eA-3
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Table 2. Atomic Coordinates [ x 10 4 and Equivalent Isotropic

Displacement Parameters [A2 x 103] for (1 4 a.pentane)

Atom x/a y/b z/c U(eq)a

Zr(1) -379(1) 4772(1) 11466(1) 29(1)

Zr(2) -496(1) 5182(1) 12853(1) 34(1)

F(1) -10877(4) 8107(3) 10146(3) 55(2)

F(2) -12029(5) 7376(3) 9883(3) 65(2)

F(3) -11718(5) 6459(3) 10411(3) 62(2)

F(4) -10210(5) 6296(3) 11222(3) 57(2)

F(5) -9051(4) 6998(3) 11460(3) 48(2)

F(6) -9311(5) 7896(3) 12074(3) 55(2)

F(7) -10127(5) 8447(3) 12673(3) 72(3)

F(8) -10905(6) 9330(4) 12232(4) 88(3)

F(9) -10883(6) 9635(4) 11167(4) 98(3)

F(10) -10128(5) 9087(3) 10551(4) 64(2)

F(11) -8309(5) 7252(3) 10593(3) 58(2)

F(12) -6774(5) 6921(3) 11101(4) 80(3)

F(13) -5802(5) 7394(4) 12070(4) 91(3)

F(14) -6412(5) 8215(4) 12488(4) 88(3)

F(15) -7947(4) 8538(3) 12012(3) 64(2)

F(16) -8389(5) 9028(3) 10868(3) 58(2)

F(17) -8117(6) 9481(4) 9960(4) 81(3)

F(18) -8599(6) 9018(4) 8902(4) 102(3)

F(19) -9373(6) 8098(4) 8796(4) 87(3)

F(20) -9687(5) 7658(3) 9683(3) 62(2)

F(21) -4044(4) 6637(3) 11770(3) 52(2)

F(22) -4926(5) 5935(3) 12115(3) 67(2)

F(23) -6273(5) 5486(3) 11348(3) 69(2)

F(24) -6749(5) 5803(3) 10235(3) 69(3)

F(25) -5857(4) 6493(3) 9875(3) 57(2)

F(26) -3445(5) 8043(3) 10841(3) 61(2)

F(27) -1870(5) 8162(3) 11471(3) 63(2)

F(28) -907(4) 7354(3) 11929(3) 50(2)

F(29) -1574(4) 6398(3) 11719(3) 46(2)



F(30)

F(31)

F(32)

F(33)

F(34)

F(35)

F(36)

F(37)

F(38)

F(39)

F(40)

0(1)

0(2)

N(1)

N (2)

N(3)

N(4)

N(5)

N(6)

N(7)

N (8)

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)

-3120(4)

-5771(5)

-6913(6)

-6785(6)

-5498(6)

-4415(5)

-4043(5)

-3610(6)

-3492(5)

-3884(5)

-4294(5)

-723(5)

-126(5)

326(6)

-1339(6)

-1054(6)

650(6)

502(7)

-215(7)

-1610(7)

-880(7)

164(8)

-637(8)

-1354(8)

-2037(7)

-1874(8)

-862(9)

-14(9)

694(9)

1285(9)

1126(8)

857(8)

-2172(8)

-2825(8)

-3433(8)

-3280(8)

-2479(8)

-4291(8)

-3911(8)

6268(3)

7447(4)

8127(4)

8628(4)

8426(4)

7685(3)

7755(4)

7575(4)

6594(4)

5822(4)

5997(3)

5380(3)

4541(3)

5204(4)

5019(3)

4103(4)

4271(4)

5089(4)

5968(4)

5570(4)

4684(4)

5487(4)

5524(5)

5303(4)

4775(5)

4286(4)

3628(5)

3502(5)

3796(5)

4625(5)

5127(5)

5767(5)

5366(5)

5006(4)

4749(5)

4272(4)

4051(4)

4994(5)

4005(5)

11069(3)

9520(5)

9579(5)

10586(6)

11533(6)

11513(4)

9718(4)

8766(4)

8410(3)

9032(3)

9981(3)

11939(3)

12384(3)

11017(4)

10705(4)

11130(4)

11407(4)

13629(4)

13059(4)

12883(4)

13431(4)

10536(5)

10166(5)

10237(5)

10816(4)

11061(5)

10989(5)

11064(5)

11253(5)

11603(5)

11416(5)

10383(5)

9759(5)

10777(5)

10952(5)

11202(5)

11267(5)

10842(5)

11430(5)

44(2)

88(3)

124(5)

125(5)

104(4)

71(2)

79(3)

99(3)

94(3)

68(3)

60(2)

31(2)

38(2)

30(2)

28(2)

32(3)

30(3)

38(3)

36(3)

33(3)

41(3)

30(3)

35(3)

32(3)

29(3)

31(3)

38(3)

42(4)

40(4)

37(3)

30(3)

42(4)

43(4)

31(3)

38(3)

34(3)

34(3)

46(4)

44(4)

3



4
C(19) -1539(9) 3248(5) 10738(6) 55(4)

C(20) 1529(8) 3568(5) 11244(6) 53(4)

C(21) 2065(9) 4517(6) 12037(6) 50(4)

C (22) 2647(9) 4892(7) 12258(6) 53(4)

C(23) 2438(9) 5400(5) 12082(6) 43(4)

C(24) 1677(9) 5510(5) 11668(5) 43(4)

C(25) 3492(8) 4769(7) 12690(6) 82(5)

C(26) 3030(8) 5838(6) 12352(6) 61(4)

C(27) 1169(10) 5217(6) 13467(6) 53(4)

C(28) 1089(7) 5614(5) 13061(5) 43(4)

C(29) 518(8) 6029(5) 12949(5) 35(3)

C(30) -843(8) 6335(5) 13056(5) 38(3)

C(31) -1634(8) 6100(4) 12961(5) 31(3)

C(32) -2246(8) 5263(5) 12620(5) 34(3)

C(33) -2127(8) 4735(5) 12664(5) 39(3)

C(34) -1574(10) 4461(5) 13110(6) 43(4)

C(35) -333(10) 4534(5) 13974(6) 48(4)

C(36) 435(10) 4770(6) 14084(6) 51(4)

C(37) 1999(9) 4928(7) 13666(6) 81(6)

C(38) 741(8) 6496(5) 12679(5) 50(4)

C(39) -748(9) 6848(5) 13152(5) 41(4)

C(40) -1448(10) 7143(5) 13128(6) 46(4)

C(41) -2225(10) 6924(5) 13038(5) 47(4)

C(42) -2335(8) 6392(5) 12954(5) 35(3)

C(43) -1357(11) 7712(5) 13194(7) 77(5)

c(44) -3014(11) 7227(5) 13024(7) 80(5)

C(45) -3110(9) 5447(5) 12261(6) 58(4)

C(46) -1785(11) 3910(5) 13196(6) 81(5)

C(47) -548(11) 4241(5) 14404(5) 58(5)

C(48) 75(13) 4192(6) 14933(6) 66(5)

C(49) 854(12) 4427(6) 15062(6) 64(5)

C(so) 1046(9) 4721(6) 14635(6) 55(4)

C(51) -157(13) 3885(6) 15405(6) 97(7)

C(52) 1501(11) 4400(6) 15643(6) 91(6)

C(53) -9865(8) 7598(5) 10801(6) 40(3)

C(54) -10660(9) 7653(6) 10417(6) 49(4)

C(55) -11277(9) 7278(6) 10275(6) 48(4)

C(56) -11119(10) 6818(6) 10536(6) 47(4)

C(57) -10362(10) 6744(5) 10933(6) 48(4)



cs(58)

C(59)

co(60)

c(61)

C(62)

C(63)

C(64)

Cs(65)

c(66)

C(67)

C(68)

C(69)

C(70)

C(71)

'C(72)

C(73)

C(74)

C(75)

C(76)

C(77)

C(78)

C(79)

C(80)

ca(81)

C(82)

C(83)

C(84)

ca(85)

c(86)

C(87)

C(88)

C(89)

c(90)

C(91)

C(92)

C(93)

C(94)

C(95)

C(96)

-9770(9)

-9627(8)

-9687(8)

-10088(8)

-10497(9)

-10499(10)

-10070(9)

-8246(8)

-7864(10)

-7080(10)

-6589(10)

-6912(10)

-7706(9)

-9075(8)

-8656(9)

-8508(9)

-8750(10)

-9142(9)

-9289(9)

-4863(8)

-4710(7)

-5162(8)

-5832(9)

-6046(9)

-5575(8)

-3416(8)

-3032(8)

-2192(9)

-1705(8)

-2044(8)

-2863(8)

-5022(8)

-5684(10)

-6281(11)

-6205(13)

-5561(12)

-5009(10)

-4222(8)

-4037(8)

5

7131(6)

8460(5)

8335(6)

8615(7)

9053(6)

9201(6)

8898(6)

7904(6)

7510(6)

7326(6)

7566(7)

7970(7)

8133(6)

8329(5)

8789(6)

9019(6)

8780(8)

8331(6)

8116(6)

6587(5)

6432(5)

6078(5)

5846(5)

6005(5)

6360(5)

7148(5)

7612(5)

7689(5)

7279(5)

6813(5)

6757(5)

7526(5)

7668(6)

8024(8)

8270(7)

8161(6)

7786(6)

6893(6)

7258(6)

11050(s)

11298(6)

11838(6)

12153(6)

11920(7)

11381(7)

11099(6)

11276(5)

11073(6)

11324(7)

11813(7)

12016(6)

11764(6)

10335(5)

10348(7)

9873(7)

9358(6)

9315(7)

9788(6)

10789(5)

11354(5)

11548(6)

11178(6)

10622(6)

10440(5)

10936(5)

11050(6)

11380(6)

11622(5)

11508(5)

11177(5)

10510(7)

10036 (8)

10059(10)

10562(13)

11041(10)

11011(8)

9911(6)

9561(6)

41(4)

42(4)

45(4)

54(4)

56(4)

56(4)

54(4)

46(4)

51(4)

56(4)

68(5)

60(4)

51(4)

36(3)

55(4)

62(5)

69(5)

56(4)

51(4)

37(3)

35(3)

39(3)

42(4)

45(4)

35(3)

34(3)

42(4)

47(4)

38(3)

38(3)

32(3)

46(4)

64(5)

79(6)

85(7)

74(5)

62(5)

47(4)

51(4)



C(97)

C(98)

C(99)

C(100)

C (101)

C(102) c

C(103) c

C (104) d

C (105) d

C (106) d

C (107) d

C(108) e

C (109) e

B(1)

B(2)

-3794(9)

-3724(8)

-3917(9)

-4134(8)

-12084(9)

-12385(11)

-12058(12)

-12852(19)

-12377(20)

-11224(18)

-10546(27)

-11571(41)

-11707(33)

-9208(9)

-4389(9)

7168(8)

6677(8)

6306(7)

6406(6)

8625(6)

9039(7)

7861(8)

8795(12)

9178(13)

8700(11)

9665(17)

8052(26)

8853(20)

8072(6)

7036(6)

aU(eq) is defined as one third of

orthogonalized U.. tensor. bIsotropi
d 13 e

occupancy. 50V occupancy. 25W occupancy.

the trace of the

c refinement. c75%

6

9066(7)

8885(6)

9207(6)

9700(6)

8927(6)

9949(8)

8099(8)

9339(13)

10365(15)

8851(12)

9279(18)

8714(28)

8989(22)

10916(7)

10536(7)

66(5)

54(4)

51(4)

48(4)

58 (4)b

51(5) b

62 (6)b

69 (9) b

74 (10)b

55(8)b

125 (15)b

78(20)b

44 (14) b

41(4)

45(5)



Table 3. Bond Lengths [A] and Angles [0] for (14a.pentane)

Zr(1) -N(3)

Zr(1) -N(1)

Zr(1) -N(4)

Zr(2) -N(5)

Zr(2) -N(8)

Zr(2) -0(1)

F(1) -C(54)

F(3) -C(56)

F(5) -C(58)

F(7) -C(61)

F(9) -C(63)

F(11)-C(66)

F(13)-C(68)

F(15) -C(70)

F(17)-C(73)

F(19)-C(75)

F(21)-C(78)

F(23)-C(80)

F(25)-C(82)

F(27)-C(85)

F(29)-C(87)

F(31)-C(90)

F(33)-C(92)

F(35)-C(94)

F(37)-C(97)

F(39)-C(99)

N(1) -C(1)

N(2) -C(3)

N(3) -C(6)

N(4) -C(8)

N(5) -C(27)

N(6) -C(29)

N(7) -C(32)

N(8) -C(34)

C(1) -C(2)

C (2) -C(3)

2.122(10)

2.143(10)

2.198(10)

2.130(10)

2.147(10)

2.196(7)

1.36(2)

1.345(14)

1.359(14)

1.35(2)

1.34(2)

1.36(2)

1.35(2)

1.34(2)

1.37(2)

1.35(2)

1.373(13)

1.335(14)

1.356(13)

1.350(14)

1.356(13)

1.35(2)

1.36(2)

1.35(2)

1.38(2)

1.35(2)

1.342(14)

1.353(14)

1.36(2)

1.32(2)

1.32(2)

1.33(2)

1.34(2)

1.33(2)

1.38(2)

1.38(2)

Zr(1) -0(1)

Zr(1) -N(2)

Zr(1) -0(2)

Zr(2) -N(7)

Zr(2) -N(6)

Zr(2)-0(2)

F(2) -C(55)

F(4) -C(57)

F(6) -C(60)

F(8) -C(62)

F(10)-C(64)

F(12)-C(67)

F(14)-C(69)

F(16)-C(72)

F(18) -C(74)

F(20)-C(76)

F(22)-C(79)

F(24)-C(81)

F(26)-C(84)

F(28)-C(86)

F(30)-C(88)

F(32)-C(91)

F(34)-C(93)

F(36)-C(96)

F(38)-C(98)

F(40) -C(100)

N(1) -C(10)

N(2) -C(4)

N(3) -C(5)

N(4) -C(9)

N(5) -C(36)

N(6) -C(30)

N(7) -C(31)

N(8) -C(35)

c(1) -C(11)

C(3) -C(12)

7

2.141(7)

2.159(9)

2.222(7)

2.136(10)

2.152(10)

2.220(8)

1.36(2)

1.359(14)

1.36(2)

1.36(2)

1.39(2)

1.36(2)

1.37(2)

1.36(2)

1.35(2)

1.37(2)

1.366(14)

1.38(2)

1.350(13)

1.334(14)

1.358(13)

1.35(2)

1.36(2)

1.36(2)

1.33(2)

1.34(2)

1.416(14)

1.418(14)

1.41(2)

1.39(2)

1.41(2)

1.42(2)

1.413(14)

1.42(2)

1.50(2)

1.52(2)



C(4) -C(5)

C(5) -C(16)

c(6) -C(19)

C(8) -C(20)

C(9) -C(21)

C(13) -C(14)

C(14)-C(17)

C(15) -C(18)

C(22)-C(23)

C(23)-C(24)

C(27)-C(28)

C(28)-C(29)

C(30)-C(39)

C(31)-C(42)

C(32)-C(45)

C(34)-C(46)

c(35)-C(47)

c(39)-C(40)

C(40)-C(43)

C(41) -C(44)

c(48)-C(49)

C(49)-C(50)

C(53)-C(58)

C(53)-B(1)

C(55)-c(56)

C(57)-C(58)

C(59)-C(64)

C(60)-C(61)

C(62)-C(63)

C(65)-Cs(66)

C(65) -B(1)

C(67)-C(68)

C(69)-C(70)

C(71)-C(72)

C(72)-C(73)

C(74)-C(75)

C(77)-C(82)

C(77) -B(2)

c(79) -C (0)

1.41(2)

1.39(2)

1.50(2)

1.52(2)

1.44(2)

1.38(2)

1.52(2)

1.49(2)

1.42(2)

1.40(2)

1.41(2)

1.42(2)

1.37(2)

1.39(2)

1.53(2)

1.52(2)

1.42(2)

1.39(2)

1.51(2)

1.53(2)

1.39(2)

1.40(2)

1.36(2)

1.63(2)

1.36(2)

1.39(2)

1.38(2)

1.36(2)

1.36(2)

1.38(2)

1.65(2)

1.38(2)

1.35(2)

1.40(2)

1.38(2)

1.34(2)

1.38(2)

1.64(2)

1.36(2)

C(4) -C(13)

C(6)-C(7)

C(7) -C(8)

C(9) -C(10)

C(10)-C(24)

C(14)-C(15)

C(15)-C(16)

C(21)-C(22)

C(22)-C(25)

C(23)-C(26)

C(27)-C(37)

C(29)-C(38)

C(30)-C(31)

C(32)-C(33)

C(33)-C(34)

C(35)-C(36)

C(36)-C(50)

C(40)-C(41)

C(41)-C(42)

C(47)-C(48)

C(48)-C(51)

C(49)-C(52)

C(53)-C(54)

C(54)-C(55)

C(56)-C(57)

C(59)-C(60)

C(59) -B(1)

C(61)-C(62)

C(63)-C(64)

C(65)-C(70)

C(66)-C(67)

C(68)-C(69)

C(71)-C(76)

C(71) -B(1)

C(73)-C(74)

C(75)-C(76)

C(77)-C(78)

C(78)-C(79)

C(80)-C(81)

8

1.42(2)

1.41(2)

1.37(2)

1.40(2)

1.38(2)

1.39(2)

1.42(2)

1.38(2)

1.52(2)

1.53(2)

1.53(2)

1.49(2)

1.41(2)

1.41(2)

1.40(2)

1.38(2)

1.43(2)

1.38(2)

1.42(2)

1.40(2)

1.54(2)

1.50(2)

1.39(2)

1.39(2)

1.36(2)

1.38(2)

1.66(2)

1.38(2)

1.38(2)

1.40(2)

1.36(2)

1.35(2)

1.39(2)

1.63(2)

1.35(2)

1.36(2)

1.38(2)

1.36(2)

1.35(2)



C(81)-C(82)

C(83)-C(88)

c(84)-C(85)

C(86)-C(87)

C(89)-C(94)

C(89) -B(2)

C(91)-c(92)

C(93)-C(94)

c(95)-c(100)

C(96)-C(97)

C(98)-C(99)

C(101)-C(106)

C(101)-C(104)

C(103) -C(108)

1.37(2)

1.39(2)

1.41(2)

1.35(2)

1.39(2)

1.66(2)

1.35(2)

1.36(2)

1.41(2)

1.39(2)

1.34(2)

1.51(3)

1.89(3)

1.56(7)

N(3)-Zr(1)-0(1)

0(1) -Zr(1) -N(1)

0(1)-Zr (1) -N(2)

N(3) -Zr(1) -N(4)

N(1) -Zr(1) -N(4)

N(3) -Zr(1) -0(2)

N(1)-Zr(1)-0(2)

N(4) -Zr(1) -0(2)

N(5) -Zr(2) -N(8)

N(s) -Zr(2) -N(6)

N(8)-Zr(2)-N(6)

N(7) -Zr(2) -0(1)

N(6) -Zr(2) -0(1)

N(7) -Zr(2) -0(2)

N(6)-Zr(2)-0(2)

Zr(1) -0(1) -Zr(2)

C(1) -N(1) -C(10)

C(10)-N(1)-Zr(1)

C(3) -N(2) -Zr(1)

C(6)-N(3)-C(5)

C(S)-N(3)-Zr(1)

C(S)-N(4)-Zr(1)

C(27)-N(5)-C(36)

C(36)-N(S)-Zr(2)

129.3(3)

98.2(3)

89.0(3)

79.2(4)

74.7(3)

94.7(3)

132.8(3)

88.5(3)

70.0(4)

81.1(4)

121.6(4)

91.2(3)

88.1(3)

138.9(3)

141.1(3)

111.5(3)

125.8(10)

96.9(7)

135.3(8)

125.0(11)

98.5(7)

134.2(9)

130.1(12)

122.6(9)

C(83)-C(84)

C(83) -B(2)

C(85)-C(86)

C(87)-C(88)

C(89)-C(90)

C(90) -C(91)

C(92)-C(93)

C(95)-C(96)

C(95) -B(2)

C(97)-C(98)

C (99) -C (100)

C(101) -C(108)

C(102)-C(104)

C(106)-C(108)

N(3)-Zr(1)-N(1)

N(3) -Zr(1) -N(2)

N(1)-Zr(1)-N(2)

0(1)-Zr(1)-N(4)

N(2) -Zr(1) -N(4)

0(1)-Zr(1)-0(2)

N(2) -Zr(1) -0(2)

N(5)-Zr(2)-N(7)

N(7) -Zr(2) -N(8)

N(7)-Zr(2)-N(6)

N(5)-Zr(2)-0(1)

N(8) -Zr(2) -0(1)

N(5) -Zr(2) -0(2)

N(8)-Zr(2)-0(2)

0(1)-Zr(2)-0(2)

Zr(2)-0(2)-Zr(1)

C(1)-N(1)-Zr(1)

C(3)-N(2)-C(4)

C(4) -N(2) -Zr(1)

C(6) -N(3) -Zr(1)

C(S)-N(4)-C(9)

C(9) -N(4) -Zr(1)

C(27)-N(5)-Zr(2)

C(29)-N(6)-C(30)
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1.37(2)

1.65(2)

1.38(2)

1.38(2)

1.39(2)

1.38(2)

1.36(3)

1.37(2)

1.66(2)

1.38(2)

1.37(2)

1.88(7)

1.59(3)

1.80(7)

123.7(3)

75.2(3)

77.6(4)

144.8(3)

121.6(3)

70.9(3)

144.5(3)

119.2(4)

81.2(4)

70.3(4)

141.1(4)

143.5(4)

95.9(3)

92.6(3)

70.0(3)

107.6(3)

137.2(8)

126.3(10)

98.4(6)

136.4(9)

129.8(11)

96.0(7)

102.4(8)

129.1(11)



C(29) -N(6) -Zr(2)

C(32) -N(7) -C(31)

C(31) -N(7) -Zr(2)

C(34) -N(8) -Zr(2)

N(1) -C(1) -C(2)

C(2)-C(1)-C(11)

N(2) -C(3) -C(2)

C(2) -C(3) -C(12)

C(s)-C(4)-C(13)

C(5) -C(4) -Zr(1)

C(13) -C(4) -Zr(1)

C(16)-C(5)-C(4)

C(16)-C(S)-Zr(1)

C(4) -C(s) -Zr(1)

N(3) -C(6) -C(19)

C(8)-C(7)-C(6)

N(4) -C(8) -C(20)

N(4) -C(9) -C(10)

C(10) -C(9) -C(21)

C(10) -C(9) -Zr(1)

C (24) -C (10) -C (9)

C(9) -C(10) -N (1)

C(9) -C(10) -Zr(1)

C(14) -C(13) -C(4)

C(13)-C(14)-C(17)

C(14)-C(15)-C(16)

C(16) -C(15) -C(18)

C(22) -C(21) -C(9)

C(21) -C(22) -C(25)

C(24) -C(23) -C(22)

C(22) -C(23) -C(26)

N(5)-C(27)-C(28)

C(28)-C(27)-C(37)

C(28) -C(27) -Zr(2)

C(27) -C(28) -C(29)

C(29) -C(28) -Zr(2)

N(6)-C(29)-C(38)

N(6) -C(29) -Zr(2)

C 38) -C (29) -Zr(2)

102.7(8)

127.8(11)

122.5(8)

105.1(8)

121.0(11)

118.2(12)

122.0(11)

118.4(11)

118.7(11)

73.6(7)

142.3(8)

119.1(12)

139.7(8)

76.4(7)

120.9(12)

129.8(12)

120.4(13)

118.2(12)

118.0(13)

74.6(8)

120.6(12)

114.1(12)

75.5(8)

120.8(11)

118.2(12)

117.9(12)

120.2(10)

121.5(13)

121(2)

120.2(13)

120.7(13)

118.4(12)

118.9(13)

76.7(8)

128.7(12)

74.7(7)

123.1(12)

49.3(6)

148.6(8)

C(30) -N(6) -Zr(2)

C(32) -N(7) -Zr(2)

C(34) -N(8) -C(35)

C(35) -N(8) -Zr(2)

N(1) -c(1)-c(11)

C(1) -C(2) -C(3)

N(2) -C(3) -C(12)

C(5) -C(4) -N(2)

N(2) -C(4) -C(13)

N(2) -C(4) -Zr(1)

C(16) -C(5) -N(3)

N(3) -C(s) -C(4)

N(3) -C(s) -Zr(1)

N(3)-C(6)-C(7)

C(7)-C(6)-C(19)

N(4)-C(8)-C(7)

C(7)-C(8)-C(20)

N(4)-C(9)-C(21)

N(4)-C(9)-Zr(1)

C(21) -C(9) -Zr(1)

C(24) -C(10) -N(1)

C(24) -C(10) -Zr(1)

N(1)-C(10)-Zr(1)

C(13)-C(14)-C(15)

C(15)-C(14)-C(17)

C(14) -C(15) -C(18)

C(5) -C(16) -C(15)

C(21)-C(22)-C(23)

C(23)-C(22)-C(25)

C(24)-C(23)-C(26)

C(10) -C(24) -C(23)

N(5)-C(27)-C(37)

N(5)-C(27)-Zr(2)

C(37)-C(27)-Zr(2)

C(27)-C(28)-Zr(2)

N(6)-C(29)-C(28)

C(28)-C(29)-C(38)

C(28)-C(29)-Zr(2)

C(39)-C(30)-C(31)

10

123.0(8)

105.6(7)

129.4(12)

122.7(9)

120.7(12)

126.8(12)

119.6(11)

115.1(11)

125.6(11)

50.9(5)

125.5(11)

115.1(11)

50.6(6)

118.9(12)

120.1(12)

121.4(13)

118.1(12)

123.5(12)

53.6(6)

141.9(8)

124.7(11)

137.5(8)

51.8(5)

121.4(12)

120.4(12)

121.9(12)

122.1(11)

118.5(13)

120(2)

119.1(13)

120.9(13)

122.6(12)

49.4(7)

146.4(11)

73.6(8)

117.9(12)

118.9(12)

75.6(7)

121.1(13)



C(39) -C(30) -N(6)

C (42) -C (31) -c (30)

C(30) -C(31) -N(7)

N(7) -C(32) -C(45)

N(7) -C(32) -Zr(2)

C(45) -C(32) -Zr(2)

N(8)-c(34)-C(33)

C(33)-C(34)-C(46)

C(33) -C(34) -Zr(2)

C(36) -C(35) -C(47)

c(47)-C(35)-N(8)

C(35) -C(36) -C(50)

c(30)-c(39)-C(40)

C(41)-C(40)-C(43)

C(40) -c(41) -c(42)

C(42) -C(41) -C(44)

C(48) -C(47) -C(35)

C(49)-C(48)-C(s1)

C(48)-C(49)-C(s0)

C(s0)-C(49)-C(52)

C(58)-C(53)-C(54)

C(54) -C(53) -B(1)

F(1) -C(54) -C(55)

F(2) -C(55) -C(56)

c(56) -c(55) -c(54)

F(3)-C(56)-C(55)

C(56)-C(57)-F(4)

F(4)-C(57)-C(58)

F(s)-C(58)-C(57)

c(60) -C(59) -C(64)

C(64)-C(59)-B(1)

C(61)-C(60)-C(59)

F(7)-C(61)-C(60)

C(60)-C(61)-C(62)

C(63) -C(62) -C(61)

F(9) -C (63) -C(62)

C(62)-C(63)-C(64)

C(63)-C(64)-F(10)

C(66)-C(65)-C(70)

128.3(13)

119.8(11)

113.3(12)

124.2(11)

47.1(6)

152.6(8)

119.4(12)

118.1(14)

78.5(8)

121.4(14)

127(2)

120.6(14)

119.4(13)

119.7(14)

120.9(13)

116.1(14)

116(2)

119(2)

118.6(14)

118(2)

111.1(13)

119.7(13)

115.5(13)

120.6(14)

119.3(14)

120(2)

119.1(14)

121.1(14)

112.5(13)

110.6(13)

126.1(13)

126(2)

120(2)

119(2)

119.7(14)

118.9(14)

117(2)

111(2)

112.1(13)

C(31) -C(30) -N(6)

C(42) -C(31) -N(7)

N(7) -C(32) -C (33)

C(33)-C(32)-C(45)

C(33) -C(32) -Zr(2)

c(34) -C(33) -C(32)

N(8) -C(34) -C(46)

N(8)-C(34)-Zr(2)

C(46)-C(34)-Zr(2)

C(36)-C(35)-N(8)

c(35)-C(36)-N(S)

N(s) -C(36) -C (50)

C(41)-C(40}-C(39)

C(39) -C(40) -C(43)

C(40) -C(41) -C(44)

C(31) -C(42)-C(41)

C(49)-C(48)-C(47)

C(47) -C(48) -C(51)

C(48) -C(49) -C(52)

C(49)-C(s0)-C(36)

C(58)-C(53)-B(1)

F(1)-C(54)-C(53)

C (53) -C (54) -C (55)

F(2)-C(55)-C(54)

F(3)-C(56)-C(57)

C(57)-C(56)-C(55)

C(56) -C(57)-Cs(58)

F(s) -C(58)-C(53)

C(53) -C(58) -C(57)

C (60) -C (59) -B (1)

C(61)-C(60)-F(6)

F(6)-C(60)-C(59)

F(7) -C(61)-C(62)

C(63) -C(62) -F(8)

F(8) -C(62) -C(61)

F(9) -C(63) -C(64)

C(63)-C(64)-C(59)

C(59)-C(64)-F(10)

C(66) -C(65) -B(1)
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110.6(11)

126.9(12)

119.3(12)

116.5(12)

78.2(8)

128.0(12)

122.5(12)

47.7(6)

149.9(10)

111.3(12)

113.3(12)

126(2)

120.6(12)

119.7(14)

123.0(13)

118.1(12)

124(2)

117(2)

124(2)

119(2)

129.2(13)

118.9(14)

125.6(14)

120.1(14)

122(2)

118.2(13)

119.7(14)

121.5(12)

126.1(13)

122.5(13)

117.8(13)

116.7(12)

120.3(14)

121(2)

119(2)

124(2)

127.8(14)

120.9(12)

119.4(12)



C(70) -C(65) -B(1)

C(67) -C(66) -C(65)

C(66) -C(67) -F(12)

F(12) -C(67) -C(68)

C(69)-C(68)-C(67)

C(68) -C(69) -C(70)

C(70)-C(69)-F(14)

F(15)-C(70)-C(65)

C(76)-C(71)-C(72)

C(72)-C(71)-B(1)

F(16)-C(72)-C(71)

C(74)-C(73)-F(17)

F(17) -C(73) -C(72)

C(75) -c(74) -F(18)

C(74) -C(75) -F(19)

F(19)-C(75)-C(76)

C(75)-C(76)-C(71)

C(82)-C(77)-C(78)

C(78) -C(77) -B(2)

C(79)-C(78)-C(77)

C(80) -C(79) -C(78)

C(78)-C(79) -F(22)

F(23)-C(80)-C(79)

C(80) -C(81) -C(82)

C(82) -C(81) -F(24)

F(25) -C(82) -C(77)

C(84) -C(83) -C(88)

C(88) -C(83) -B(2)

F(26) -C(84) -C(85)

F(27) -C(85) -C(86)

C(86)-c(85)-c(84)

F(28) -C(86) -C(85)

C(86)-C(87) -F(29)

F (29)-C (87)-C (88)

F(30)-C(88)-C(83)

C(94)-C(89)-C(90)

C(90) -C(89) -B(2)

F(31)-C(90)-C(89)

C(92) -C(91) -F(32)

128.3(13)

126.2(14)

122(2)

120(2)

118.4(14)

122(2)

120(2)

121.3(13)

111.2(12)

122.2(11)

116.8(13)

124(2)

117(2)

123(2)

118(2)

121.4(14)

125.2(14)

111.1(12)

127.9(12)

125.5(12)

120.8(12)

120.4(12)

122.4(13)

121.3(13)

119.8(12)

119.6(11)

111.3(11)

121.9(11)

114.0(11)

120.0(12)

119.6(13)

119.3(12)

119.9(12)

119.9(12)

119.3(10)

113(2)

126(2)

120(2)

122(2)

C(67) -C(66) -F(11)

F(11)-C(66)-C(65)

C(66)-C(67)-C(68)

C(69) -C(68) -F(13)

F(13) -C(68) -C(67)

C(68)-C(69)-F(14)

F(15)-C(70)-C(69)

C(69)-C(70)-C(65)

C(76)-C(71)-B(1)

F(16)-C(72)-C(73)

C(73)-C(72)-C(71)

C(74)-C(73)-C(72)

C(75)-C(74)-C(73)

C(73) -C(74) -F(18)

C(74)-C(75)-C(76)

C(75) -C(76) -F(20)

F(20) -C(76) -C(71)

C(82)-C(77)-B(2)

C(79)-C(78)-F(21)

F(21)-C(78)-C(77)

C(80)-C(79)-F(22)

F(23)-C(80)-C(81)

C(81)-C(80)-C(79)

C(80)-C(81)-F(24)

F(25)-C(82)-C(81)

C(8l)-C(82)-C(77)

C(84) -C(83) -B(2)

F(26) -C(84) -C(83)

C(83)-C(84)-C(85)

F(27) -C(85) -C(84)

F(28)-C(86)-C(87)

C(87)-C(86)-C(85)

C(86)-C(87)-C(88)

F(30) -C(88) -C(87)

C(87)-C(88)-C(83)

C(94) -C(89) -B(2)

F(31)-C(90)-C(91)

C(91)-C(90)-C(89)

C(92)-C(91)-C(90)

114.7(14)

119.0(13)

118(2)

122(2)

120(2)

118(2)

115.6(13)

123.1(14)

126.4(13)

118.4(14)

124.8(14)

119(2)

119(2)

117(2)

120.3(14)

114.0(13)

120.8(13)

120.4(11)

115.2(11)

119.3(11)

118.8(12)

121.1(13)

116.4(13)

118.9(12)

115.8(12)

124.6(12)

126.7(12)

121.2(12)

124.8(12)

120.4(13)

122.6(13)

118.0(13)

120.2(12)

114.6(11)

126.0(12)

120.2(13)

116(2)

124(2)

119(2)
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F(32) -C(91) -C(90)

C(91) -C(92) -F(33)

C(92) -C(93) -F(34)

F(34)-C(93)-C(94)

F(35) -C(94) -C(89)

C (96) -c (95) -C (100)

C(100) -C(95) -B(2)

F(36)-C(96)-C(97)

F(37) -C(97) -C(98)

C(98)-C(97)-C(96)

F(38) -C(98) -C(97)

C(98)-C(99)-F(39)

F(39)-C(99)-C(100)

F(40) -C(100) -C(95)

C(109)-C(101)-C(108)

C(105)-C(102)-C(104)

C(109) -C(106) -C(108)

C(103)-C(108)-C(101)

C(53) -B(1) -C(71)

C(71)-B(1)-C(65)

C (71) -B (1) -C (59)

C(77) -B(2) -C(83)

C(83) -B(2) -C(89)

C(83)-B(2)-C(95)

120(2)

119(2)

119(2)

123(2)

120.6(13)

110.6(14)

126.9(12)

116(2)

121(2)

120(2)

120(2)

118(2)

120(2)

119.7(13)

104(4)

152(3)

101(4)

112(4)

115.0(11)

102.4(10)

114.0(12)

114.0(11)

112.8(11)

100.4(11)

C(91) -C(92) -C(93)

C(93) -C (92) -F(33)

C(92)-C(93)-C(94)

F(35) -C(94) -C(93)

C(93)-C(94) -C(89)

C(96) -C(95) -B(2)

F(36) -C(96) -C(95)

C(95)-C(96)-C(97)

F(37) -C(97) -C(96)

F(38)-C(98)-C(99)

C(99) -C(98) -C(97)

C(98)-C(99)-C(100)

F(40)-C(100)-C(99)

C(99)-C(100)-C(95)

C(109) -c(101) -C(104)

C(102) -C(104) -C(101)

C(103)-C(108)-C(106)

C(101) -C(109) -C(106)

C(53)-B(1)-C(65)

C(53)-B(1)-C(59)

C(65)-B(1)-C(59)

C(77)-B(2)-C(89)

C(77)-B(2)-C(95)

C(89) -B(2) -C(95)

used to generate equivalent atoms:
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121(2)

120(2)

119(2)

115(2)

124(2)

121.9(14)

118.7(14)

126(2)

119(2)

124(2)

116(2)

122(2)

115(2)

124.9(14)

108(4)

111(2)

122(4)

106(6)

112.7(12)

101.4(10)

111.8(11)

102.1(11)

113.8(11)

114.4(12)

Symmetry transformations



Table 4. Anisotropic Displacement Parameters [A2
x 103 1 for (14a.pentane)

Atom Ull U22 U33 U23 U13 U12

Zr(1)

Zr(2)

F (1)

F(2)

F(3)

F(4)

F(5)

F(6)

F(7)

F(8)

F(9)

F(10)

F(11)

F(12)

F(13)

F(14)

F(i5)

F(16)

F(17)

F(18)

F(19)

F(20)

F(21)

F(22)

F(23)

F(24)

F(25)

F(26)

F(27)

F(28)

F(29)

F(30)

F(31)

40(1)

49(1)

40(5)

45(5)

60(5)

68(6)

48(5)

49(5)

67(6)

96(7)

122(8)

71(6)

57(5)

61(6)

55(6)

52(6)

42(5)

57(5)

88(7)

116(8)

109(8)

75(6)

41(5)

53(5)

86(6)

67(6)

41(5)

51(5)

50(5)

36(5)

39(4)

37(4)

71(7)

26(1)

34(1)

59(6)

76(6)

58(6)

47(5)

55(5)

60(6)

105(7)

99(8)

76(7)

60(6)

53(5)

78(7)

128(9)

145(9)

88(7)

64(6)

92(7)

138(9)

109(8)

62(6)

76(6)

97(7)

60(6)

84(7)

88(6)

30(5)

42(5)

74(6)

53(5)

38(5)

93(8)

23(1)

20(1)

61(5)

64(6)

71(6)

59(5)

37(5)

55(5)

49(6)

83(7)

109(8)

72(6)

68(6)

98(7)

82(7)

55(6)

64(6)

52(5)

67(6)

61(6)

51(6)

51(5)

36(4)

56(6)

73(6)

61(6)

35(5)

96(6)

89(6)

41(5)

43(5)

54(5)

79(7)

2(1)

0(1)

-5(5)

-14(5)

-33(5)

-18(4)

-4(4)

-6(4)

-22(5)

-33(6)

-1(6)

-3(5)

-22(5)

-8(6)

5(6)

-33(6)

-31(5)

-18(4)

14(5)

7(6)

-29(6)

-22(4)

1(4)

22(5)

3(5)

-26(5)

2(4)

5(4)

-14(4)

-7(4)

10(4)

3(4)

38(6)

12(1)

11(1)

6(4)

0(5)

26(4)

25(4)

6(4)

12(4)

27(5)

49(6)

54(7)

37(5)

25(5)

22(5)

7(5)

-2(5)

19(4)

16(4)

27(5)

40(6)

34(5)

21(4)

8(4)

23(4)

41(5)

25(5)

-1(4)

12(5)

9(5)

12(4)

6(4)

7(4)

-14(6)

5(1)

6(1)

6(4)

1(5)

-23(5)

-3(4)

-6(4)

-1(5)

1(5)

23(6)

43(7)

12(5)

9(4)

33(5)

25(6)

-3(6)

-6(5)

-15(4)

-26(6)

-34(7)

-16(6)

-4(5)

-2(4)

4(5)

-28(5)

-35(5)

-25(4)

4(4)

-8(4)

-9(4)

15(4)

3(4)

13(6)

148(10) 159(10) 98(9)
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p (32) 53(6) 12(7) 19(7)



F(33)

F(34)

F(35)

F(36)

F(37)

F(38)

F(39)

F(40)

0(1)

0(2)

N(1)

N (2)

N (3)

N (4)

N(5)

N(6)

N(7)

N(8)

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)

91(8)

94(8)

69(6)

74(6)

78(7)

55(6)

43(5)

77(6)

51(5)

62(6)

34(6)

46(7)

42(7)

53(7)

46(7)

37(7)

61(8)

47(7)

48(9)

38(9)

45(9)

40(8)

51(9)

72(11)

71(11)

55(10)

61(10)

33(8)

59(9)

60(10)

40(8)

33(8)

61(10)

61(10)

57(10)

48(9)

69(11)

68(11)

68(7)

63(7)

69(6)

70(7)

136(9)

192(11)

110(8)

53(6)

23(5)

41(5)

29(6)

22(6)

28(7)

10(6)

44(7)

50(8)

20(7)

43(8)

12(7)

44(9)

27(8)

32(8)

22(8)

28(9)

25(8)

38(10)

29(9)

29(9)

37(8)

26(8)

26(7)

51(9)

16(8)

19(7)

42(9)

41(9)

30(9)

35(9)

243(14)

182(11)

75(6)

90(7)

90(7)

41(5)

53(5)

48(5)

20(4)

20(5)

27(6)

17(6)

28(6)

36(6)

29(7)

21(6)

20(6)

31(7)

40(9)

27(8)

19(7)

17(7)

23(7)

22(7)

35(8)

26(8)

27(8)

31(8)

42(9)

44(9)

23(7)

27(7)

23(7)

25(7)

34(8)

52(9)

69(11)

61(10)

74(8)

-22(7)

-13(5)

28(6)

64(7)

28(6)

-9(5)

3(4)

-2(4)

-6(4)

-2(5)

2(5)

0(5)

10(5)

-1(6)

3(5)

-3(5)

-2(6)

-9(6)

-6(6)

-11(6)

-4(6)

-3(6)

1(6)

8(7)

15(7)

6(6)

1(7)

-2(7)

9(6)

-2(6)

-1(7)

3(6)

-7(6)

5(7)

15(7)

-10(8)

4(7)

93(9)

82(8)

21(5)

20(5)

34(6)

23(5)

15(4)

14(4)

12(4)

23(4)

9(5)

10(5)

15(5)

25(6)

17(6)

10(5)

13(5)

10(6)

30(8)

18(7)

2(7)

12(6)

13(7)

27(7)

23(8)

10(7)

20(8)

16(7)

33(7)

14(8)

3(6)

6(6)

7(7)

18(7)

6(7)

29(7)

23(9)

30(8)

35(6)

9(6)

15(5)

-20(5)

-12(6)

28(6)

18(5)

8(5)

4(4)

-2(5)

4(5)

-3(5)

9(6)

1(6)

12(6)

5(6)

-10(6)

3(6)

0(6)

0(7)

15(7)

-6(7)

-6(7)

-6(8)

29(9)

-6(8)

8(8)

5(7)

0(7)

-12(7)

8(7)

-9(8)

4(7)

-5(7)

-4(7)

-2(7)

6(8)

22(8)

14(8) 31(9) 7(9)
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- -~ rr

16

C(22)

C(23)

C(24)

C(25)

C(26)

C(27)

C(28)

C(29)

C(30)

C(31)

C(32)

C(33)

C(34)

C(35)

C(36)

C(37)

C(38)

C(39)

C(40)

C(41)

C(42)

c(43)

C(44)

C(45)

C(46)

C(47)

C(48)

C(49)

cs(50)

C(51)

C(52)

C(53)

C(54)

C(55)

Cs(56)

C(57)

C(58)

C(59)

01(60)

43(10)

48(10)

49(10)

41(10)

41(9)

76(12)

23(8)

44(9)

46(9)

54(10)

54(9)

52(9)

74(11)

75(12)

73(12)

53(10)

58(10)

75(11)

70(11)

83(12)

50(9)

118(15)

133(16)

66(11)

125(15)

130(15)

108(15)

99(14)

61(10)

200(21)

146(17)

38(9)

55(11)

37(10)

64(12)

83 (13)

53(10)

34(8)

42(9)

83(13)

49(10)

46(10)

113(15)

82(12)

55(10)

81(11)

37(9)

54(10)

19(8)

33(9)

33(9)

22(8)

37(9)

49(10)

136(16)

61(10)

26(9)

28(9)

32(9)

35(9)

44(11)

43(10)

52(10)

46(11)

31(9)

50(11)

66(12)

64(11)

71(12)

97(14)

36(9)

48(11)

62(12)

43(11)

26(9)

50(10)

39(9)

64(11)

40(9)

33(8)

40(9)

75(12)

63(10)

31(8)

26(8)

19(7)

15(7)

20(7)

27(7)

33(8)

40(9)

27(9)

30(9)

51(10)

38(8)

26(8)

44(9)

34(8)

31(8)

71(12)

79(12)

51(10)

58(11)

22(9)

27(10)

18(9)

29(9)

36(10)

23(9)

54(10)

45(9)

46(10)

40(10)

31(9)

15(8)

53(10)

31(9)

17(9)

-14(7)

6(8)

26(11)

-7(9)

17(8)

-7(8)

-2(6)

-4(7)

-2(6)

0(7)

-2(7)

5(7)

-8(7)

-6(8)

25(10)

-17(8)

-16(6)

2(7)

-1(7)

-8(6)

-5(9)

-3(9)

-19(8)

4(8)

8(7)

o(S)

7(8)

-17(8)

21(9)

11(9)

-7(8)

2(8)

-22(9)

-24(8)

-16(7)

-22(7)

-11(8)

-20(8)

22(8)

12(8)

22(8)

-11(9)

19(8)

18(8)

8(6)

2(7)

9(6)

12(7)

30(7)

10(7)

27(9)

8(9)

15(9)

9(8)

23(7)

21(7)

20(8)

30(8)

29(7)

33(11)

57(12)

9(9)

3(10)

37(10)

3(10)

4(10)

-3(8)

59(12)

16(10)

26(8)

15(8)

16(8)

23(9)

12(9)

3(7)

14(7)

15(7)

6(10)

-16(8)

11(8)

13(10)

-8(9)

19(9)

8(8)

-1(8)

-2(8)

-4(7)

-1(8)

6(7)

15(8)

13(9)

18(9)

48(11)

-6(8)

-12(8)

10(9)

29(9)

1(7)

9(10)

28(11)

-1(8)

-18(10)

8(9)

40(11)

48(11)

31(9)

39(13)

58(13)

1(7)

21(9)

-8(9)

-26(9)

2(9)

-8(9)

G(7)

-16(8)

. I



C(61)

C(62)

C(63)

C(64)

c(65)

C(66)

C(67)

C(68)

C(69)

C(70)

C(71)

C(72)

C(73)

C(74)

C(75)

C(76)

C(77)

C(78)

C(79)

C(80)

c(81)

c(82)

C(83)

C(84)

c(85)

C(86)

C(87)

C(88)

C(89)

C(90)

C(91)

C(92)

C(93)

C(94)

C(95)

C(96)

C(97)

C(98)

34(9)

42(10)

70(11)

47(10)

28(8)

55(11)

57(11)

43(11)

43(11)

33(9)

39(8)

45(10)

57(11)

61(11)

48(10)

49(10)

36(8)

19(7)

44(9)

49(10)

66(11)

49(9)

41(8)

35(9)

43(10)

34(9)

45(10)

26(8)

37(9)

47(11)

41(12)

65(14)

74(14)

45(11)

38(9)

25(8)

46(10)

5(7)

99(14)

56(11)

46(10)

85(13)

87(12)

56(10)

53(11)

101(15)

89(13)

81(12)

53(10)

60(11)

78(13)

118(17)

61(11)

64(11)

41(9)

49(9)

40(9)

29(8)

41(9)

38(9)

26(8)

21(9)

38(10)

42(10)

32(9)

30(9)

44(9)

61(12)

76(15)

45(12)

33(11)

49(11)

65(11)

62(12)

105(16)

112(16)

35(10)

66(12)

57(11)

42(10)

22(8)

47(10)

69(12)

58(12)

46(10)

45(10)

20(8)

65(12)

62(12)

25(10)

65(13)

49(11)

26(8)

31(9)

36(9)

56(11)

39(10)

20(8)

37(8)

74(10)

64(10)

36(8)

40(9)

38(8)

56(10)

78(14)

116(18)

158(23)

128(18)

95(15)

32(9)

56(11)

55(11)

41(11)

-25(10)

-27(10)

-5(9)

-30(10)

-15(8)

-5(9)

11(9)

9(11)

-15(9)

-8(9)

-16(7)

-21(10)

11(10)

7(11)

-30(10)

-3(9)

5(7)

-5(7)

6(7)

5(8)

-7(8)

-7(7)

3(6)

5(7)

-13(8)

-6(7)

0(7)

-5(7)

15(8)

34(11)

49(14)

46(14)

16(11)

21(10)

29(9)

8(9)

38(12)

13(11)

18(8)

7(9)

27(9)

28(8)

5(7)

23(9)

33(10)

11(10)

13(9)

19(8)

13(6)

24(9)

32(9)

10(8)

26(9)

28(8)

-3(7)

1(7)

16(8)

29(9)

34(9)

13(7)

17(7)

20(8)

20(8)

8(7)

18(8)

7(7)

13(8)

7(11)

14(13)

54(16)

48(14)

26(11)

1(7)

-2(8)

25(9)

1(7)

-12(9)

13(9)

11(9)

-17(10)

-9(8)

5(9)

19(10)

21(11)

2(10)

11(9)

3(8)

-7(9)

-29(10)

-9(11)

-20(9)

-16(9)

6(7)

-3(7)

4(8)

-5(8)

-11(8)

-3(7)

1(7)

1(7)

-13(8)

0(8)

8(8)

-15(7)

-9(8)

1(10)

13(11)

28(11)

15(10)

14 (9)

-12(8)

6(8)

5(11)

13(9)

75(13) 36(10) 2(10)
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C (100)

B (1)

B (2)

36(9)

40 (10)

24(9)

51(11)

45(10)

31 (10)

49(11)

44 (10)

64(12)

22(9)

-26(8)

7(9)

-1(8)

21(8)

-13 (8)

1(8)

-6 (8)

1(8)

18

The anisotropic displacement factor exponent takes the form:
2 * 2 * *

-27r [((ha ) U + ... + 2hka bU ]1.
11 12
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Table 5. Hydrogen Coordinates ( x 10 4) and Isotropic

Displacement Parameters (A2 x 10 3) for (14a.pentane)

Atom x y z U(eq)

H (101)

H(102)

H(2)

H(7)

H (11A)

H (11B)

H(11C)

H (12A)

H (12B)

H (12C)

H(13)

H(16)

H (1 7A)

H(17B)

H (17C)

H (18A)

H(18B)

H (18C)

H(19A)

H(19B)

H(19C)

H (2 0A)

H (2 GB)

H (2GC)

H(21)

H(24)

H (25A)

H (25B)

H (2 5C)

H (2 6A)

H (26B)

-1220(5)

30(5)

-703(8)

82(9)

931(29)

712(20)

1381(12)

-2052(8)

-2469(21)

-2524(19)

-2934(8)

-2353(8)

-4436(20)

-4712(10)

-4279(14)

-3622(8)

-4303(26)
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