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- Table 1. Crystal data and structure refinement for Lg and Ls
. .. L(' ‘ . LS
. Empirical Formula e C48H69N505 C54H80N506
Formula Weight - 811.07 89523
~ Crystal system Trigonal Monoclinic -
Space group P3lc P2i/c
a/A - . 15.118(2) 10.091(3)
b/A 15.118(2) 29.994(8)
c/A S 11.734(2). 18.174(5)
/0 90 90
‘B/O 90 94.404(6)
y/0 - 120 90 o
\/olume/A3 2322.5(6) 5484(3)
y4 5 4
D/ Mg_m' , 1,160 1.084
Absorption coefficient o L
(1)/mm’* ' 0.066 0.070
Crystal size/mm 0.14x02x023 - 0.01x0.1x0.2
Limiting indices 18<h<18 S 8<h<1l
-18<k<18 36<k<12
. -14<i1<4 23<I<10
Reflections collected 13592 15444 -
R 0.033 0.1048
o 0.062 02660 |
Goodness of fit on F? - 0.813 -0.925
Largest and mean shift/e.s.d. 0.001, 0.0006

 Details in common: 8-26 scans, range 0.80 + 0.35 tan 6; 29 range 2 50°

R=2|r ()I |1'c||/2|1’()| R'= [ 1Zo(|F o' I (,|)2/ o) ]”2 w= 1/0'(/)
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Table 2. Atomic coordinates [x 10*] and equivalent lsotroplc dlsplacement parameters [A2 X 10” ]
for Lq U(eq) is defined as one third of the trace of the orthogonallzed Uy tensor. :

3926(2) -

X y Tz ' U(eq)‘
O(1A) 1 9431(3) - -1066(1) 4703(2) 35(1)
O(2A) 15404(3) -608(1) - - 4401(2) - 39(1) -
O(IB) - 12255(3) -1424(1) 6471(2) . 36(1)
0O(2B) - 14747(4) -3082(1) 4988(2) - 52(1)
0(1C)  9674(3) -2408(1) ©5323(2) - 33(1)
0(20) 10561(3) -1928(1) 2117(2) 49(1)
N(I) -  9510(4) -1563(1) 6024(2) = 30(1)
N(2) 14067(4) -1908(1) 3602(2) 33(1)
N(1A) . 13391(4) 941(1) 4163(2) 33(1)
N(I1B) - = 14161(4) - -2353(1) C5174(2) 0 32(1)
N(1C) 11074(4) - -2176(1) ©3273(2) 0 32(1)
C(1A) 8245(5) - - -1461(2) 5590(2)  36(1)
C(2A) 8250(5) -1038(2) - 5136(3) 36(1) -
C(BA) " 9658(5) -700(2) - 4259(2) 31(1)
C(4A) 8706(5) -389(2) 4009(3) - 41(1)
C(5A)  9041(5) -49(2) C3531(3) - 43(1)
C(6A) - 10348(5) 212) 13296(3) 148(2)
C(7A) 11294(5) -330(2) 3562(3) 42(1)
C(8A) 11001(4) -683(2) 4031(2) 31()
C(9A) 11995(4) -1041(2) , 4309(3) 32(1)
C(10A) 13827(5) - -1071(2) 13428(2) . 39(1) -
C(11A) - 1476 1(5) -1480(2) 3483(3) 37(1)
C(IRA) 14258(5) -697(2) 45993) . 32(1)
C(2RA)  13879(5) -542(2) 5362(3) ° 41(1)
C(3RA) 15050(5) -603(2) 5931(3) - 45(1)
C(4RA) 14782(5) ~ -413(2) 6693(3) . 43(1)
C(5RA) 15987(6) -475(2) 7252(3) - 48(2)
| C(6RA) - 15797(9) -263(3) 8011(3) . 84(2)
C(7RA) - 17056(10) - -304(4) - 8541(4) - 99(3) .
C(IB) - 99575(5) 1782y - 6492(2) - 37())
C(2B) 11249(5) . -12642) . 6948(2) 34(1)
C(3B) 13410(5) - -1612(2) L 6792(2) - 32(1)
C(4B) - 13917(5) -1517(2) .7518(2) 37(1)
C(5B) CIS1LI(5) -1709(2) 77743) . 42(1)
C(6B) ~ 15815(5) -1996(2) 7344(3) 42(1)
C(7B) 15297(5) -2088(2) 6625(2) 36(1)
C(8B) 14092(5) -1906(2) 16343(2) 32(1)
C(9B) 13457(5) -2008(2) 5568(2) 35(1) -
C(10B) ~ 15307(4) o -2202(2) 4761(2) ~ 33(1) -
CU1B). - 15024(5) -2247(2) 341

Contd.
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CORB)  13999(5) -2806(2) 5266(2) 37(1) .

C(2RB) 12884(5) -2965(2) - - 5747(3) | 43(1)
C(RB) - 12720(6) -3466(2) - 5779(3) 50(2)
C(4RB) - 12010(7) © -3674(2) ' 5104(3) 61(2)
C(5RB) - 11840(8) .~ -4186(2) ~ 5145(4) 7202
C(6RB) ~  10916(9) . -4396(33) = 4541(4) 99(3)
C(7RB) 11391(12) -4333(3) . 3812(5) 112(3)
C(1C) 9455(5) -1989(2) 6430(2) 36(1)
C2Cy 8937(5) - - -2387(2) 5988(2)  33(1)
C(3C) 9257(5) 2716(2) . 4807(2) 29(1)
C(4C) 8389(5) -3077(2) - 4900(3) 37(1)
C(5C)  8053(5) -3377(2) 43303) . 42(1) ©
C(6C) 8629(5) S -3326(2) - 3661(3)  45(1)
C(7Cy 9490(5) S -2964(2) 13562(2) - 37(D)
C(8C) . 9846(5) S -2659(2) 4114(2) - 31(1)
C(9C) - 10741(5) v -2252(2) O 4037(2) - 35(1)
C(10C)  12269(5) S -24042) ¢ 30193)  37(1)
CIIC) - 13428(5) ©-2086(2) 0 2907(2)  34(1)
C(IRC) 10282(5) o -1948(2) C2781(2)  34(1)
C2RC)  9007(5)  ~  -17302) = - 3028(3) 48(1)
C(3RC) 8195(7) -1520(2) . 2325(4) . 67(4)
C(4RC) 8854(9) -1060(2) . 2117(4)  694)
C(SRC) ~ 8225(9)  -893(4) | 1338(4) 0 157(9)

| C(6RC) 6783(12) C-695(7) C1420(4) 0 169(1 1)

| CORD)  8257(13) o -1351(2) 12546(6) - 58(6)
C(4RD) 7360(20) -1573(4) . 1888(9) - 710(100)
C(5RD) 6365(14) -1210(6) - . 1520(10)  520(70)

| C6RD) 7166(11) 875(5) 1040(10)  89(7)
C(7RC) 6160(11) -5203) 635(5) 141(4)
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‘{ Table 3. Bond lengths [A] and bond angles [ °] for Ls.

O(1A) - C(3A)
ORA) C(IRA)
O(1B) - C(2B)
0(1C) - C(30)
0(2C) - C(IRC)
N(I)- C(1A)

N(2) - C(11C)
N(2) - C(11B)
N(IA) - C(9A)
N(IB) — C(IRB) "
N(1B) - C(10B) -
N(IC) - C(9C)
C(1A) - C(2A)
C(3A) - C(8A)
C(5A) = C(6A)
C(7A) - C(8A)
C(10A) - C(11A) -
C(2RA) - C(3RA) -
C(4RA) - C(5RA)
C(6RA) - C(7RA)
c3B)-C@4B) -
C(4B) - C(5B)
C(6B) -~ C(7B) -
C(8B) - C(9B) -
C(IRB) - C(2RB)
C(3RB) - C(4RB)
C(IC) - C(2C)
C(3C) - C(8C)
C(5C) - C(6C)
C(7C) = C(8C)

| C(10C) - C(11C)
C(2RC) -~ C(3RD)

C(3RC) - C(4RC)
C(5RC) - C(6RC)
C(3RD) - C(4RD)
C(5SRD) - C(6RD)

1.392(5)
1.2606(5)
1.465(5)
1.359(5)
1.261(5)
1.480(6)
1.473(6)

1.491(6) -

1.484(6)

~ 1.378(6)
~ 1.496(5)
1.471(5)

1.515(7)

1 1.448(6)
1.419(7)
1.405(7)

1.547(7)

1.520(7)
1.534(8)

1.539(11)
1.406(6)
1383(7)

1.396(7)
. 1.533(6)

1.552(7)
1.508(8)

1.508(7) |

1.443(3)
1.395(7)

1.385(6) -

1.535(7)

L 1.591(3)

1.590(4)

1.590(4)

1.591(3)
1.592(3)

~ 0(2B)-C(IRB) -
“0O(IC) = C(2C)

- C(10B)-C(11B) |

O(IA) - C(2A).
O(IB) - C(3BY

N(1) - C(1C)
N(1) - C(I1B)
N(2) - C(11A)
N(1A) = C(1RA)
N(I1A) - C(10A)

N(1B) - C(9B)

N(I1C) - C(IRC)
N(IC) - C(10C)

CGA)-C4A)

C(4A) - C(5A)

‘C(6A) - C(7A) .

C(8A) - C(9A)

C(IRA) - C(2RA)

C(3RA) = C(4RA)
C(SRA) = C(6RA)

C(IB)-C(2B)

C(3B)-C(8B) -

C(5B)-C(6B) - |

C(7B) - C(8B)

C(2RB) — C(3RB)
C(4RB) - C(5RB)
C(3C)-C@4C) .
C(4C) - C(5C)
C(6C)~C(7C)
C(8C) - C(9C)
C(1RC) - C(2RC)
C(2RC) - C(3RC)

- C(4RC) - C(5RC)

C(6RC) - C(7RC)

" C(4RD) - C(5RD) . -

C(6RD)— C(7RD) .

1.474(5)

1.383(0)
L 1.253(6)
© 1.469(5)

1.478(6) |

_  1.489(6) |
- 1.486(6) -

1.351(6)

1.489(5) -

1.473(6)
1.340(6) -
1.491(6)

L3917y
1.399(7)
1.392(7) -
1.527(7) = -
. 1.538(6)
1.541(7)
1.544(8)
C1.497(7)

1.416(6)
1.394(7)

o 1.394(7)

1.528(6)
1.514(8)

1.547(9)
- 1.411(6) .

1.393(7)
1.411(7)
1.533(7)

1.541(7)

1.593(3)
1.589(3)

11.594(3)
1591(3)
1.592(3)

C(3A) — O(1A) —C(."ZA)
C(3C) - O(1C) - C(2C)
C(1C) - N(1) - C(1B)

| C110) - N@2) - c( 1A)

C(ITA) = N(2) - C(11B)

C(IRA) = N(1A) -~ C(10A) |

T 116.003)

116.6(3)
114.1(3)
111.5(4)

110.4(4) -

116.4(4)

C(3B) - O(1B) - C(2B)
C(1C) = N(1) -~ C(1A)
C(1A) - N(1) - C(1B)
C(11C) - N(2) - C(11B)

C(IRA) -~ N(1A) - C(9A)

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

118:9(3)

112.5(4)

111.3¢4)
108.7(3)
125.8(4)

1173(4)

- Contd.
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A

C(IRB) —“N( IB)-COB) 124.6d)
C(9B) - N(1B)— C(10B)  116.7(4)

| CURC) - N(1C) - C(10C)  118.8(3)

N(1) - C(1A) - C(2A) 115.0(4)

| C@A) = CBA)-O(1A) 12534

O(1A) - C(3A) - C(8A)  113.1(4)
C(4A) - C(SA) - C(6A) . 120.3(5)

C(6A)- C(7TA)-C(8A) ~ 1229(4)

C(7A) - C(8A) — C(9A) 124.5(4)

N(1A) - C(9A) - C(8A) 114.1(4)

N(2) - C(11A) - C(10A) 113.8(4)

O(2A) - C(IRA) - C(2RA) 119.2(4)

C(3RA) - C(2RA) - C(IRA) 110.0(4)
C(5RA) - C(4RA) - C(3RA) 111.5(4)
C(7RA) - C(6RA) — C(SRA) 119.9(7)
O(IB)-C(2B)-C(1B) ~  109.5(3)
O(1B) - C(3B) — C(8B) 116.2(4)
C(SB)-C(5B)-C(3B) . 118.5(4)
C(5B) - C(6B)-C(7B) . 118.5(5)

| C(7B)-C(8B)-C(3B) ~ 118.7(4) -
C(3B) - C(8B) - C(9B) 117.8(4)
| NUIB)~C(10B) - C(11B)  112.2(4)

O(2B) -~ C(1RB) = N(IB) - 121 4(4)

| N(IB) - C(IRB) - C(2RB)  117.9(4)

C(4RB) ~ C(3RB) - C(2RB) 115.3(5)
C(6RB) - C(SRB) ~ C(4RB) 116.1(7)

| N(1) - C(1C) - C(2C) 116.3(4)
1000 -C3C)-C(4C) . 126.9(4)

C(4C)-C(3C)-C(BC)  119.7(4)

C(4C) - C(5C) - C(6C)  ~ 118.9(5)
C(8C) - C(7C) - C(6C) 122.9(4) .
C(7C) =C(8C) - C(9C) 125.6(4)

N(IC)-C(9C)-C(8C) - 112.9(4)

N(2)-C(11C)~C(10C)  113.53) = - |
0(2C) -~ C(IRC) - C(2RC) - 120.8(4) -
| C(IRC) -~ C(2RC) - C(3RD) 121.0(7)

C(3RD) ~ C(2RC) - C(3RC) 23.4(4)"
C(SRC) — C(4RC) -~ C(3RC) 109.8(2)

C(SRC) - C(6RC) — C(7RC) 109.5(2)
.C(SRD) - C(4RD) - C(3RD) 109.5(2)

C(5RD) - C(6RD) — C(7RC) 109.4(2)

C(lRB)—N(lB)—’—C(lOB) . '1'17:.5'(4‘)
C(IRC) - N(IC) - C(9C) - " 122.8(4)
C(9C) - N(IC)-C(10C) - 118.1(4)

O(1A) -~ C(2A) - C(1A)  106.4(4)
- CA)<C(BA)-C(BA) 121.5(4)

C(3A) - C4A) - C(5A) - 119.4(4)

C(TA) ~ C(6A) = C(5A) . 119.0(5)

C(7A) = C(8A) ~C(3A) ~  116.3(4)
C(3A)~C(8A)-C(9A)  119.1(4)

" N(A) - C(10A) - C(11A) -~ 111.7(4)

O@2A) = CURAY = N(IA)  120.8(4)
N(1A) - C(IRA) - C2RA) 119.9(4)
C(2RA) - C(3RA) - C(4RA) 112.8(4)

- C(4RA) - C(SRA) - C(6RA) 113.3(5) -
N(1)-C(1B)-C(2B) ~  113.7(4)

O(1B)-C(3B)-C(4B)  123.2(4)

. C(4B)-C(3B)-C(8B) 120.6(5)

C(4B) = C(5B) - C(6B) 122.4(5)

" C(8B)~C(7B)-C(6B) 121.3(5)

C(7B) - C(8B)-C(9B) " 123.5(4)

- N(1B) = C(9B) - C(8B) 113.8(4)
 N(2)-C(11B) - C(10B) 113.5(4)
- O(2B) - C(1RB) - C(2RB) . 120.6(5) -

- C(3RB) -~ C(2RB) - C(IRB) 114.4(4)

C(3RB) ~ C(4RB) - C(5RB) 114.8(5) =
C(7RB) - C(6RB) - C(5RB) 112.1(8)

- O(1C) - €(2C) - C(IC) 107.2(3)
~ O(IC) - C(3C) - C(8C) 113.3(4)
- C(50)-C(4C)-C(3C)  121.64)

C(5C)-C(6C)-C(7C) ~ 119.3(5)

- C(70)-C(8C)~C(3C) - 117.0(4) -
- CBO)-CBC)-C(9C)  117.3(4)

N(IC)-C(10C)- C(11C) - 113.5(4)

 0(20) - C(IRC) - N(IC) 119.8(4)

N(1C) - CIRC) - C(2RC)  119.3(4)
C(IRC) - C(2RC) - C(3RC) 108.9(7)

N C(4RC) - C(3RC) - C(2RC) 109.6(2)
- C(6RC)~ C(5RC) - C(4RC) 109.2(2)

C(2RC) - C(3RD) - C(4RD) 109.5(2) -
C(6RD) — C(SRD) — C(4RD) 109.2(2)

_C(6RD) - C(7RC) - C(6RC) 35.8(8)




¢
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| Table 4. Amsotropnc dlsplacement parameters [A? x 103] for Ls. . The amsotroplc dxsplacement
factor exponent takes the form: -2n? [(ha*) 2Un + . + 2hka* b*U,,] - ’
ull U220 Uz U3 U1z ui2 -
O(1A) - 15(2) - 54(2) - 37(2) - 8(2) 16(1) 6(2)
O(2A) 10(2) - 62(2) 47(2) -4(2) 8(2) . S -32)
O(1B) 25(2) - 63(2) - 23(2) -6(1) o 9(1) 32
0O(2B) 38(2) 66(2) - 55(2) - 0(2) - 2002) 16(2)
o(1C) 26(2) - 52(2) 23(2) Ay 161y -6(2)
020) 30(2) 92(3) - 28(2) 6(2) 10(2) -7(2)
N(l) 17(2) 522) - 23(2) -1(2) 8(2) -2(2)
I N@) 20(2) 58(3) 22(2) -3(2) 902) - 32
N(1A) C18(2) T 50(2) 32(2) 22 11 -3(2)
N(IB) 1202)  56(3) 21(2) 1) 8@ w2y
N(IC) .~ 21(2) - 55(2) 202y -2 0 W@ 22
C(1A) 14(3) 62(3) 34(2) 7(2) 12(2) 0 5(2)
C(2A) 14(3) | 633) - 3403) 42) 17(2) . 8(2)
C(3BA) 18(3) 42(3) - 32(2) 0(2) - 6(2) - 0(2).
C(4A) 24(3) 55(3) 44(3) - 3(2) - 13(2) 7(2)
C(5A) - 19(3) 54(3) C573) - 9(2) -~ 6(3) F1(2)
C(6A) 31(4) 58(3) . 58(3) - 17(3) 18(3) . 3(3)
C(7A) 23(3) 49(3) 56(3) - 9(2) -~ 16(3) 32
C(8A) -~ 13(3) 48(3) 32(2) - A1) 5(2) -2(2)
C(9A) 11(3) 47(3) 383) . 6(2) 6(2) 0(2) -
C(10A) 29(3) . 62(3) - 28(2) 702) - 11(2) -6(2)"
C(LIA) 23(3) - 60(3) 1 30(2) 22) - 12(0) -3(2)
C(IRA) 16(3) 413) 403 - 2 12) - -4(2)
C(ZRA) - 17(3) 63(4) 453)  -9(2) - - 11(3) 2Q2)
C(3RA) 30(3) . 644 . 43(3) -12) 21(3) o 203)
C(4RA) - 32(4) 56(3)  41(3) 2(2) -~ 10(3) 13)
C(SRA) 49(4) 58(4) 40(3) 42) 15(3) -6(3)
C(6RA) 105(7) - 107(6) 393) -10(3) ©9(4) 13(5)
C(7RA) 103(8) 135(9) 54(4) 1(5) -21(5) o(7)
c(By 26(3) 56(3) 29(2) -4(2) 14(2) 52)
C(2B) 18(3) ~59(3) 28(2) 10(2) IR Y10 I (¢)
C(3B) 17(3) 1 49(3) S 29(2) - 2 22 o)
C(4B) 33(4) 593) 212) 0(2) 4(2) - -5(3)
C(5B) 32(4) 65(3) 28(3) 5(2) 2(2) - -12(3)
C(6B) ~  25(3) S 71(4) 30(3) . 12(2) -2(2) C.53)
C(71) ©22(3) 58(3) 28(2) 42) 6(2) 0(2) -
C8B) - 2003) 53(3) 242) o 42) 7(2) CL7(2)
C(9B) - 22(3) 60(3) 22(2) - -3(2) 3(2) 9(2)
C(10B) 9(3) 61(3) . 292)  42) 5(2) 12)
cBy - 2203) 53(3) . 27(2) a2y 11(2) 0(2)
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C(RB) _ 23(3) 60(3) 282) 32 20 ‘8(2‘)"

C(2RB) 29(4) 67(4) 343) . 4(2) 1) 2(3)
C3RB)  40(4) 68(4) - 44(3) 6(3) = - 15(3) 43)
C(4RB) 47(4) CT5(4) - 60() - 23) . 6(3) . 5(3)
CSRB) . 84(6) - 64(4) 68(4) - -8(3)  11(4) T -20(4)
C(GRB) 129(8) - - 93(6) - 80(5) - 6(4) 275 0 -23(%)
C(7RB) 137(11) -~ 113(8) 86(6) . 0(5) CIs(6) - 317
CUC) 323) 583) - 202) 2(2) 15(2) C6(2)
CRC) . 313) 533) 18(2) 720 17)) . 22)
C(3C) 24(3) 45(3) 192) 3(2) 812 0

| €0) S 303) 503) 32(3) 5(2) 7 B@2) - -5(2)
C(5C) 35(3) 503) . 403) - 0Q) 3(2) -12(3)
C(6C) 48(4) - 573) - 29(3) C2) 1) 203)
C(7C) - 3003) 59(3) 22(2) - -12) 52 -52)
CiC) - 22(3) 503) - 212) 420 . 2 22
COC)- - 30(3) 583) . 18(2) C202)  8(2) - -4(2)
C(10C) 22(3) 58(3) - 30(2) -42) 6(2) - . 3(2)
C(11C) 28(3) 56(3) 192) - -5(2) 92) 2(2)
C(IRC) 243) . 533) - 25(2) ) 42 )
C(2RC)  14(3) 82(4) 493) 143) - 7). 93)
C(3RC) 56(8) 60(8) 92(9) CS296) 44Ty 19(7)
C(4RC) 79(9)  83(8) 45(6) - 20(5) 17(5) 31(6)

| C5RO) 106(16) - 126(15)  240(20) 85(16) 25(16)  23(13)
C(6RC) 240(30) 125(16) ~ 160(20) -13(15) - 90(20) - 28(18)
CBRD)  27(10) - 62(12) - 90(13) 12(10) 39090 18@g) |
C(4RD)- 350(60)  910(150) 940(140)  -880(140)  510(80) = -510(80)
C(SRD) ~760(130) 720(120)  110(30) ~ 120(50)  110(50)  80(110)
C(6RD) 83(18) 99(16) ~  88(14) -15(12) 22(13) 47(14)
C(7RC) 195(12) 157(9) 67(5)  ° 32(6) - -12(6)  62(9)
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Table 5. Hydrogen coordinates [x 10*] and isotropic displacement parameters [A?x10° ] for Ls.
x y oz Uy
H(17A) 7533  _1436 S 5933 0 s7(15)
H(17B) =~ 8019 - - - _1714 . S 5254 29(12)
H(34A) 7434 -1015 4803 - 57(17)
| H(34B) . 8317 - B b T ~ 5461 24(11),
| H@6A) 7829 407 4163 67(18)
| H(44A) 8391 ' 165 - 3362 0 62(17)

T HS0A) .~ 10573 206 2963 . 52(15)
H(41A) 12176 - =301 S 3421 55(16)
H(37A) 11944 © 21077 4848 - 36(13)
H(37B) 11734 -1328 - 4072 . 30(12)
H(35A) 14269 817 S 3216 38(13)
H(35B) - 13037  -1140 3091 - 29(13) -
H(45A) 15222 o -1503 ' 3022 - 100(20)
H(45B) 15446 Coo-1433 3895 31(12)
H(38A) 13618 ' 223 5338 . 43(14)
|H@8B) 3 17 | 5509 - 37013)
I1(52A) - 15839 o453, - 5753 100(20)
H(52B) 15254 . -925 5981 L 4314)
H(47A) 14570 .. - = .9 6645 T 27(1) -
H(47B) 14003 5660 6877 - 62(17)
H(49A) 16777 340 7049 73(19)
H(49B) 16161 -797 o 7319 74(19)
H(S7TA) 15567 = 56 S T943 T 150(40)
H(57B) 15047 412 8233 510(150)
H(62A) -~ 16850 - =216 9039 320(100)

| H(62B) - 17750 . -108 8373 180(50)
H(62C) 7370 . .613 8547 " - 90(30)

JH(9A) 9278 . -1101 6825 - 110(30) -
H(19B) 10097 918 - 6170 122(11)
H(25A) 11560 ' 986 . T 31(12)

- |H@5B) 11103 . -1490 - - 07330 36(13)
H(27A) 13451 S -1326 S 1825 58(16)
H(29A) 15464 -1642 8262 - 120(30) -
H(48A) 16628 - Co=21260 0 - 7535 49(16)
H(28A) = 15775 2278 6323 44(14)
H(26A) = 12528 2105 5608 - - 25(11)
H(26B) 13433 --1730 5273 36(13)
H(33A) 16101 : -2382 C4921 0 201
H(33B) - 15507 - -1887 4885 34(13)
H(30A) 15870 : -2219 S 3689 S24(11)
H(30B) 14663 - , -2548 - 3814 2401y
LT : ' ' . Contd.
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HG6A) 13079 ' -2851 6256 -~ 713(19)

H(36B) 12032 -2831 : 5551 49(16)
H(39A) - 13612 S -3603 5859 42(14)
H(39B) 12224 ' -3540 6213 100(20) -
H(55A) 12508 , 3603 4671 33(12) -
H(55B) - 11119 . . -3537 S 5023 - 41(19)
H(58A) 12287 -4359 : 5526 - 170(40)
H(56A) 10837 4720 - . 4640 12030)
H(S6B) - 10021 -4263 . 4551 - 2000(1100)

| H(63A) 10875 S -4522 - 3454 . 140(40)
HG3B) - 12332 . 4416 3824 120(40)
H(63C) 11287 -4020 . - . 3667 - . 160(40) -
H(22A) 8888 -1946 - 6845 - 80(20)
H(22B) 10362 . 22060 - 6645 - 38(14)
H(12A) 9075 ] 2663 6281 15(10)
H(I12B) 7976 : -2353 - 5851 54(17)
H(42A) 8025 317 . 5362 130(30)
H(54A) - 7442 -3611 oo 4396 40(14)
H(53A) 8442 S 3535 3274 - 43(14)
H(24A) 9842 - -2928 3095 56(15)
H(21A) 10287 -1984 4214 7 - 42(13)
H(21B) 11573 o =2293 _ 4355 L. 36(14)
H(14A) 12018 -2558 2547 - 43(14)
H(14B) 12571 22633 3386 24(11)
H(31A) 14103 ' - -2246 ' 2640 .46(14)

|H31B) - 13095 -1833 . 2594 21(10)
H(3RA) 8200 . - -1729 1903 . 81
HG3RB) = 7261 o -1470 2435 81 -
H(4RA) 8702 ' - -834 2499 - 82
H(4RB) 9825 . -1099 2099 - 82
H(5RA) 8800 - -661 : 1142 189
H(5SRB) =~ 8167 -1145 985 . 189
H(6RA) 6840 B 442 - 1772 © 203

‘ - |H(6RB) 6207 O .927 ) 1616 . - 203

~ |HGRC) 8914 -1149 o 2344. 69
HGBRD) 7694 -1173 ; 2859 69
H(4RC) 7927 : -1693 ’ 1515 853
H(4RD) 6844 S -1824 o 2079 - . 853 -
H(SRC) - 5658 -1359 _ 12020 628
H(5RD) -~ 5940 = -1044 1909 . 628
H(6RC) 7634 : -1043 670 . 107
H(ORD) 7838 . 713 1304 C107
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Table 7. Atomic coordinates [x 10"] and equivalent isotropic displacement parameters [A” x 107]
for Ls. U(eq) is defined as one third of the trace of the orthogonalized U/ tensor.
Xy Lz B ~U(eq)-
10y - 4839(1) 12232(1) . 6930(1)  39(1)
02y - 6094(2) - 232()) - 10678(2) 58(1) .-
N(1) 6667 3333 ~11274(3) 37(1)
N(2) | 6667 - . 3333 - 5760(3) - 40(1)
N@3) . o 5686(2) - 1326(2) 0 9856(2) . 38(1)
(1) - , 6238(2) o 227T7(2) . 11691(2) 41(1)
C(2) o 5351(2) - - 1493(2)- - 10980(2) 41(1)
C@3) 6038(2) 662(2) 9806(2) +  45(1)
| CEA) - 6355(2) 467(2)  8652(2)  57(1)
C(4B) 7052(4) S 2719 8728(4) 9K(1)
c4c) - - 8041(4) B 0 622(4) - 9303(5) - - 82(2)
C(4D) - CB627(4) - 74(5) . 9382(7) - 155(3)
C(4E) - 7703(17) 142(17) o 7B45(16) - 67(5)
C(4F) ' 8635(11) © o 91(12) 7890(14) - 67(5)
C(5) o - 5434(2) 1731(2) _ ~ 8861(2) 38(1) -
C©) . 4405(2) -~ 996(2) 8331(2) . 30(1) -
C(7) . C3726(2) - 59(2) : - 8792(2) . 48(1)
C(8) | 0 2796(2) . -5842) . 8275(2) 55(1)
co) 2547(2) -285(2) - 7272(2) . s3(1)
C(10) 3214(2) 651(2) . 6782(2) 44(1)
can 41332) - 1280(2) - 732002) . 36(1)
C(12) 4772(2) S 2458(2) U 5759(2) 0 44(1)
C(13) '5758(2) - 3382(2) 5438(2)  44(1)
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Table 8. Bond lengths [A] and bond angles [ °] for L.

lom-can 1373 (3) O(1) - C(12) - S 1.431(3)

0@ -c3y 12383y N(I)y-C(1y .~ - 1.4753)
Nh-CchH# 1.475 (3). N(D)-C(hH#2 1475(3)
N(2) - C(13) #1 N 1.462 (3) - N(2) - C(13) #2 o - 1.462 (3)
N@2)-C(3) - 1.462(3) N@3)-C(3) o 1.352 (3)
N@3) - C(5) 1.454 (3) ‘N3)-C(2) 1479(3)
C()-C@2) 15203) . C(3)-CHA) - 1514(4)
C(4A)-C(4B) 1.503 (5) - C@B)-CMAE) - 1380(2) -
C4B) - C4C0) 1469 (6) - C4C)-Cc@Dy - 1.487 (6) - -
CAE)-C@F) = 1452 - C;)-C - 15213 _-
C(6) — C(7) - 1.378 (3) - C(e)-Ccay - 1.391 (3) :

1 C(N)-C(8) - , 1.387 (4) - C8)-Cco - 13784
CO)-caoy - 1387(4) caoy-cany. . 1382(3)
C(12) - C(13) S 1494(3) L o
C(11) - O(1) - C(12) 11734 (19) G =-N)-CM#1 10954 (15)
C(H-N()-C(H#2 - 109.54(15) - C(D#1 =N = C(H#2 - 109.54(15) .
C(13)#1 -N@2)-C(I13)#2 113.56 (13) C(13) #1 -N(2) - C(13) 113.56 (13)
C(13) #2 - N(2) - C(13) ~  113.56 (13) - . CB)-N(3)-C(5) 124.1 (2)

| CB)-NG)-C2) - 11752 ~ CB)-NG)-C@2) 1173 (2)
N(1) - C(1) = C(2) CI1B6(@) . NB)-C(2)-C(1) - O 12173) -
0(2)-C(3)-N3) 120.7 (2) . 0(2)-C(3)-C(A) - 121.7(3)
N@)-C(3)-C@A) - 1176(2) , C(4B)-C(4A)-C(3) . 1132 3)
C(4E) - C(4B) - C(4C)  79.8(9) - C(4E)-C@4B)-C(4A) 1209 (9)
C(4C)-C(4B)-C(4A)  118.7(4) - C(4B)-C(4C) - C(4D) 11335
C(4B) - C(4E) — C(4F) 128107~ N®)-CG)-C(6) 1141()
C(7)—C(6)—C(l|) 1179 (2) - C(7) - C(6) - C(5) 12362
CUN-CE-C5) - 1184(2) C(6)-C()-C(8) 1214 (3)
C(9) - C(8) - C(7) 119.4 (3) C@8)-C(9)-c(oy -~ 120.7 (3)
C(11) - C(10) - C(9) 118.7 3) SOy -cty-c(10) 1238 (%) .
O(1) =C(11) - C(6) 1143 (2) C(10)-C(1-C6) 1218 (3)
O(1) = C(12) - C(13) 108.0 (2) - N@-c3)- C(12) ~ 1143 () -

Symmetry transformations used to generate equnvalent atoms
#l -y+l x-y,z #2 -x+y+1 -x+l z '
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Table 9. Amsotroplc dlsplacement parameters [A? x 10%] for Ls. The amsotroplc dlsplacement
factor exponent takes the form: -27: [ (ha*) Un +

+ 2hka* b*U12]

ull U222 U3 U23 ‘ U3
0(1) . 46(1) 37(1) 32(1) 1(1) =3 - 19(1)
0@2) 76(2) - 55(1) 53(1) 12(1) 3(1) 40(1)

AN 39(1) 39(1) . 31(2) 0o 0 20(1)
N(2) 40(2) 40(2) 40(2) 0. 0 20(1) -
N@3) 42(1) 36(1) 35(1) 2(1) -4(1) 19(1)

C(l) 502) 47(2) = 30(1) 4 =) 20(2)
C(2) 38(2) 42(2) 39(1) S9(1) - -~ 4(1) 18(2) -
C(3) 47(2) 39(2) 45(2) 5(1) =2(1) O 18(2)

| C(4A) 67(2) 51(2) - 57(2) -7(2) 2(2) ©32(2)
C(4B) 119(4) 104(4) 89(3). 43(3) 53(3) 854y -
C(4C) 70(4) 78(4) - 113(4) 27(3) 25(3) - 48(3). -
- C(4D) 88(4) - 119(5) 273(10) - 52(6) 33(5) . 63(4)

1 C5) 41(2) 34(2) - 38(1) 51 Iy 7y
C(6) 33(2) 38(2) 35(1) 1(1) IO 16(1)
C(7)  41(2) 50(2) - 44(2) 6(2) By 17(2)
C(8) 37(2) - 53(2) 33(2) 6(2) 0(2) 72y
C(9)  32(2) 58(2) 57(2) T3] -7(2) C13(2)
C(10) 43(2) 152(2) A412) ooy =331y 26(2) -

1Cary 352) 34(2) o 38(1) -5(1) -1() L 17(2)
C(12) 422) = 492) 38(2) o) -9(1) 21(2)
C(13) 47(2) 50(2) 33(1) 10(1) SR ©23(2)
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Table 10. Hydrogen coordinates [x 10%] and isotropic displacement parameters [A_ZX"I_O'T‘]'for L. -
X ' 'y . oz - U(eq)

H(1A). .. 6003 2242 12486 53(8)
H(1B) - 6785 2099 . 11697 38(7)
H(2A) 5002 - 838 11399 . 39(6)
H(2B) . .4852 S 1728 10866 44(7)

| H4AA) . 5735, -~ -10 , - 8219 97(11)
H(4AB) ~ 6730(20) - . -660(30) - 9170(30) = 67(12) .
‘H(4BB) 7200(30) - -180(30) - 7890(40)  57(12)
H(4CA) 7925 79 -~ 10081 77(14)
H(4CB) - 8455 1270 - 8883  160(20)
H(4DA) 9236 o4 9853 232
H@4DB) - 8834 =l 8617 232
H@4bC) -~ 8197 - 508 . 9728 0232
H(4EA) 7905 - 817 - 7507 80
H(4EB) 7270 : T 370 0 o 7268 . . 80
H(4FA) 8909 157 7118 . 10(20)
H(4FB) } 8486 o =567 8215 0(20)
H@FC) . 9138 = - 647 . . . 8368 -90(60)
H(5A) 5973 17 - 8280 36(7)
H(5B) 5435 . 2364 - 9083 - 38(7)
H(7A) 3899 -151 9479 o 42(7)
H(8A) 2334 S -I224 0 8609 76(10)
HOA) . 1913 o =725 L6913 3N7)
H(10A) - 23042 857 6091 - 40(7)
H(12A) - 4199 - 2590 5653 C51(8)
H(12B) , 4649 : 1872 g 5273 . 59(9)
H(13A) - 5766 3478 4603 49(7)

| H(13B) 5790 ~ 3987 5804 64(9)




