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6.1 [RGOClg(Hng)]

Tabelle 6.1: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von

[ReOCl3(H,LY)]

Summenformel C19HsNCI5PORe

M (g/mol) 599.86

Messtemperatur 200(2) K

Wellenlinge 0.71073 A

Kristallsystem, Raumgruppe triklin, PT

Elementarzelle a = 9.448(1) A o = 101.64(1)°
b =9.913(1) A B = 103.78(1)°
¢ = 13.075(1) A v = 114.20(1)°

Volumen 1021.0(2) A3

/ 2

Berechnete Dichte 1.951 g/cm?

Linearer Absorptionskoeffizient 6.430 mm ™!

F(000) 576

Kristallgrofe 0.08 x 0.06 x 0.06 mm?

Theta-Bereich 1.70 - 29.24°

Indizes -10<h <12, -13<k<13,-17<1 <17

Zahl der gemessenen Reflexe 11171

Zahl der unabhéngigen Reflexe 5438 [R(int) = 0.0683]
Absorptionskorrektur Integration

Zahl der verfeinerten Parameter 236

Goof 1.129

Ry / wRy [I>2sigma(T)] Ry = 0.0524, wRy = 0.1491
R; / wRy (alle Reflexe) R; = 0.0674, wRy = 0.1583
Restelektronendichte 1.748 und -1.512 ¢ - A3

Programm zur Strukturlosung SHELXS 97 [119]




Tabelle 6.2: Atomkoordinaten (-10*) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[ReOCl,(H,L1)]
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Abbildung 6.1: Ellipsoiddarstellung von [ReOCIl3(H,L')|. Die Schwingungsellipsoide repré-
sentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]



6.2

[ReOC13 (Hle) (OME)]

Tabelle 6.3: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von

[ReOCl3(H,LY) (OMe)]
Summenformel CooHy; NCL,POsRe
M (g/mol) 595.45
Messtemperatur 200(2) K
Wellenlinge 0.71073 A

Kristallsystem, Raumgruppe

monoklin, P2; /c

Elementarzelle a = 12.769(2) A o = 90°
b = 9.936(1) A B = 92.77(1)°
¢ = 16.646(2) A v = 90°
Volumen 2024.5(5) A3
Z 4
Berechnete Dichte 1.954 g/cm?
Linearer Absorptionskoeffizient 6.361 mm™*
F(000) 1152
Kristallgrofe 0.10 x 0.10 x 0.02 mm?
Theta-Bereich 2.45 - 26.67°
Indizes -16 <h<13,-11<k<12,-21<1<21
Zahl der gemessenen Reflexe 10775

Zahl der unabhéngigen Reflexe 4389 [R(int) = 0.1075|

Absorptionskorrektur Integration

Zahl der verfeinerten Parameter 245

Goof 0.857

Ry / wRy [I>2sigma(T)] Ry = 0.0517, wRy = 0.1141
R; / wRy (alle Reflexe) R; = 0.1311, wRy = 0.1764
1.539 und -2.597 ¢ - A~3

SHELXS 97 [119]

Restelektronendichte
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Tabelle 6.4: Atomkoordinaten (-10*) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[ReOCl5(H,L1)(OMe))|
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Abbildung 6.2: Ellipsoiddarstellung von [ReOCl3(H,L')(OMe)]. Die Schwingungsellipsoide
reprasentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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Tabelle 6.5: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von

Summenformel Cu1Hyo5N55CL1P203Rey

M (g/mol) 1206.41

Messtemperatur 200(2) K

Wellenlinge 0.71073 A

Kristallsystem, Raumgruppe triklin, PT

Elementarzelle a = 11.685(1) A a = 98.07(1)°
b = 13.807(1) A B = 108.25(1)°
c = 14.876(1) A v = 91.41(1)°

Volumen 2250.7(3) A?

/ 2

Berechnete Dichte 1.780 g/cm?

Linearer Absorptionskoeffizient 5.722 mm™!

F(000) 1166

Kristallgrofe 0.500 x 0.367 x 0.300 mm?

Theta-Bereich 1.84 - 29.23°

Indizes -16 <h <15, -18 <k <18,-20<1<20

Zahl der gemessenen Reflexe 25302

Zahl der unabhéngigen Reflexe 12017 |[R(int) = 0.0640]

Absorptionskorrektur Empirisch, DELABS

Zahl der verfeinerten Parameter 516

Goof 1.050

Ry / wRy [I>2sigma(T)] R; = 0.0320, wRy = 0.0811

R; / wRy (alle Reflexe) R; = 0.0424, wR, = 0.0929

Restelektronendichte 1.479 und -2.235 ¢ - A3

Programm zur Strukturlosung SHELXS 97 [119]
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Tabelle 6.6: Atomkoordinaten (-10*) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von
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Abbildung 6.3: Ellipsoiddarstellung von [(ReOCly{H,L'}),0]-1.5 CH3CN. Die Schwin-
gungsellipsoide représentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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6.4 [(RGOCI{Hng})g,Og] -2 CH2C12 - 2 HQO

Tabelle 6.7: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von

[(RGOCI{HQLI})gogl -2 CH2C12 -2 HQO

Summenformel Cs9H53N3Cl,P3OgRes

M (g/mol) 1836.74

Messtemperatur 200(2) K

Wellenlinge 0.71073 A

Kristallsystem, Raumgruppe triklin, PT

Elementarzelle a = 13.532(2) A a = 75.36(1)°
b = 16.606(2) A B = 76.15(1)°
¢ = 17.555(2) A v = 79.55(1)°

Volumen 3675.0(8) A?

/ 2

Berechnete Dichte 1.638 g/cm?

Linearer Absorptionskoeffizient 5.293 mm~!

F(000) 1748

Kristallgrofe 0.300 x 0.167 x 0.100 mm?

Theta-Bereich 2.68 - 29.16°

Indizes -17<h<17,-20<k <21,-21 <1 <22

Zahl der gemessenen Reflexe 31362

Zahl der unabhéngigen Reflexe 15925 |R(int) = 0.1099|
Absorptionskorrektur Integration

Zahl der verfeinerten Parameter 791

Goof 0.850

Ry / wRy [[>2sigma(l)] Ry — 0.0666, wRy — 0.1554
R; / wRy (alle Reflexe) R; = 0.1352, wRy = 0.1795
Restelektronendichte 2.184 und -4.464 ¢ - A3

Programm zur Strukturldsung SHELXS 97 [119]
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Tabelle 6.8 : Atomkoordinaten (-10*) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[(RGOCI{HQLl})gogl -2 CH2C12 -2 HQO

b'e y z E(eq)
Re(1) 644(1) 3470(1) 2061(1) 30(1)
P(1) 5228(2) 3126(2) 1218(2) 37(1)
C(1) 4987(10) 3800(8) 253(8) 45(3)
C(11) 4382(10) 3391(8) -106(7) 44(3)
C(12) 3367(10) 3257(8) 273(7) 40(3)
C(13) 2814(11) 2833(9) ~42(8) 48(3)
C(14) 3272(13) 2522(10) -707(10) 60(4)
C(15) 4248(13) 2624(11) -1087(9) 68(5)
C(16) 4827(10) 3083(10) -801(8) 53(4)
N(1) 2923(7) 3531(6) 1019(6) 34(2)
C(41) 6078(10) 2200(9) 964(9) 48(3)
C(42) 6831(11) 2295(10) 297(10) 57(4)
C(43) 7524(14) 1591(13) 108(13) 78(5)
C(44) 7425(18) 820(14) 587(17) 103(8)
C(45) 6628(16) 725(12) 1327(16) 92(7)
C(46) 5987(12) 1441(10) 1493(12) 69(5)
C(51) 6008(9) 3678(7) 1550(8) 38(3)
C(52) 6892(10) 3270(10) 1833(8) 49(3)
C(53) 7451(11) 3682(10) 2116(9) 57(4)
C(54) 7145(13) 4491(10) 2184(11) 65(4)
C(55) 6251(13) 4923(10) 1905(12) 69(5)
C(56) 5734(13) 4539(10) 1608(10) 62(4)
C1(1) 899(2) 3135(2) 4382(2) 42(1)
Re(2) 3593(1) 2878(1) 2058(1) 33(1)
P(2) 1220(2) 5958(2) 3101(2) 31(1)
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Abbildung 6.4: Ellipsoiddarstellung von [(ReOCI{HzL'})303] -4 CH,Cly-2H,0. Die
Schwingungsellipsoide repréasentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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Tabelle 6.9: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von

Summenformel Cs3.75H39N3CIP3 04 75Re

M (g/mol) 860.31

Messtemperatur 200(2) K

Wellenlinge 0.71073 A

Kristallsystem, Raumgruppe triklin, PT

Elementarzelle a = 11.836(1) A a = 93.56(1)°
b = 12.563(1) A B = 95.41(1)°
c=27.119(2) A v = 109.07(1)°

Volumen 3775.7(5) A3

/ 4

Berechnete Dichte 1.513 g/cm?

Linearer Absorptionskoeffizient 3.411 mm™!

F(000) 1718

Kristallgrofe 0.52 x 0.36 x 0.29 mm?

Theta-Bereich 1.72 - 29.29°

Indizes -14<h<16,-17<k <17,-31 <1< 37

Zahl der gemessenen Reflexe 40424

Zahl der unabhéngigen Reflexe 20155 [R(int) = 0.0723|
Absorptionskorrektur Integration

Zahl der verfeinerten Parameter 854

Goof 0.935

Ry / wRy [I>2sigma(T)] R; = 0.0594, wRy = 0.1464
R; / wRy (alle Reflexe) R; = 0.0904, wR, = 0.1660
Restelektronendichte 2.108 und -1.940 ¢ - A3

Programm zur Strukturlosung SHELXS 97 [119]
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[Reo2(H2L1)2]C1 -0.75 MeOH

Tabelle 6.10: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von
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Abbildung 6.5: Ellipsoiddarstellung von 2 [ReOg(HaL!)3|C1- 1.5 MeOH. Die Schwingungs-
ellipsoide repréasentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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Abbildung 6.6: Ellipsoiddarstellung von [ReOq(H,L!')3|Cl. Die Schwingungsellipsoide re-
présentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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6.6 [ReOQ(HQLl)QICI,
[ReOg(Hng) (Hngb)]Cl - 2.5 CH2C12

Tabelle 6.11: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von
[Reo2(H2Ll)2]Cl, [ReOQ(HQLl) <H2L1b>]C1 -2.5 CHQCIQ

Summenformel C775H75N,Cl;P,O4Res

M (g/mol) 1870.85

Messtemperatur 200(2) K

Wellenlinge 0.71073 A

Kristallsystem, Raumgruppe triklin, P1

Elementarzelle a = 15.047(2) A a = 84.05(1)°
b = 15.087(2) A B = 77.87(1)°
¢ = 20.609(2) A v = 61.74(1)°

Volumen 4028.8(9) A?

7 2

Berechnete Dichte 1.543 g/cm?

Linearer Absorptionskoeffizient 3.362 mm™!

F(000) 1858

Kristallgrofe 0.40 x 0.30 x 0.29 mm?3

Theta-Bereich 2.05 - 29.59°

Indizes 19<h<18,-18 <k < 19,-26 <1< 26

Zahl der gemessenen Reflexe 34966

Zahl der unabhéngigen Reflexe 17415 |R(int) = 0.0724]
Absorptionskorrektur Integration

Zahl der verfeinerten Parameter 899

Goof 0.961
Ry / wRy [I>2sigma(I)] R; = 0.0594, wRy = 0.1672
R; / wRy (alle Reflexe) R; = 0.0835, wRy = 0.1841
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Restelektronendichte 5.195 und -2.047 ¢ - A~3
Programm zur Strukturlésung SHELXS 97 [119]
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Tabelle 6.12: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[Reo2(H2L1)2]C1, [RGOQ(HQLl) <H2L1b>]C1 -2.5 CHQCIQ
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Abbildung 6.7: Ellipsoiddarstellung von [ReO, (H,L1),|Cl,
[ReOq(HoLY) (HoL1)|CL- 2.5 CH,Cl,.  Die  Schwingungsellipsoide — reprisentieren  50%
der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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Abbildung 6.8: Ellipsoiddarstellung von [ReOq(H,L1) (H,L)|Cl. Die Schwingungsellipsoide
reprasentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]

40



Tabelle 6.13: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von
[RGNC12<PPh3) (HQLI)] -0.5 CHQCIQ

Summenformel Cs75H34NoClsPsyRe

M (g/mol) 867.16

Messtemperatur 200(2) K

Wellenliinge 0.71073 A

Kristallsystem, Raumgruppe monoklin, C 2/c

Elementarzelle a = 26.838(1) A a = 90°
b = 15.317(2) A B = 95.13(1)°
c = 17.745(2) A v = 90°

Volumen 7265.4(2) A®

/ 8

Berechnete Dichte 1.586 g/cm?

Linearer Absorptionskoeffizient 3.683 mm ™!

F(000) 3432

Kristallgrofe 0.26 x 0.12 x 0.11 mm?

Theta-Bereich 1.88 - 27.00°

Indizes 34 <h<36,-19<k<19,-22<1<22

Zahl der gemessenen Reflexe 23019

Zahl der unabhéngigen Reflexe 7913 |[R(int) = 0.1626]
Absorptionskorrektur Integration

Zahl der verfeinerten Parameter 424

Goof 0.808

Ry / wRy [I>2sigma(T)] R; = 0.0560, wRy = 0.0986
R; / wRy (alle Reflexe) R; = 0.1480, wRy = 0.1392
Restelektronendichte 1.089 und -2.187 ¢ - A3

Programm zur Strukturldsung SHELXS 97 [119]
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Tabelle 6.14: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[RGNC12<PPh3) <H2L1>] -0.5 CHQCIQ
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Abbildung 6.9: Ellipsoiddarstellung von [ReNCly(PPhs)(H,yL1)| - 0.5 CHyCly. Die Schwin-
gungsellipsoide représentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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Tabelle 6.15: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von
[RGNCI(H2L1>2]C1

Summenformel CsagH3gN3CloPoRe

M (g/mol) 853.74

Messtemperatur 200(2) K

Wellenlinge 0.71073 A

Kristallsystem, Raumgruppe monoklin, P 2, /n

Elementarzelle a = 11.006(2) A a = 90°
b = 27.586(2) A B = 96.10(1)°
c = 12.199(2) A v = 90°

Volumen 3676.9(9) A3

/ 4

Berechnete Dichte 1.542 g/cm?

Linearer Absorptionskoeffizient 3.568 mm !

F(000) 1696

Kristallgrofe 0.24 x 0.16 x 0.08 mm?

Theta-Bereich 1.84 - 29.29°

Indizes -15<h<14,3r<k<37,-15<1< 16

Zahl der gemessenen Reflexe 28541

Zahl der unabhéngigen Reflexe 9904 [R(int) = 0.1458]
Absorptionskorrektur Integration

Zahl der verfeinerten Parameter 423

Goof 0.823

Ry / wRy [[>2sigma(l)] Ry — 0.0545, wRy — 0.1077
R; / wRy (alle Reflexe) R; = 0.1589, wR, = 0.1455
Restelektronendichte 1.122 und -1.363 ¢ - A3

Programm zur Strukturldsung SHELXS 97 [119]
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Tabelle 6.16: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[ReNCl(H2L1 ) 2] Cl
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Abbildung 6.10: Ellipsoiddarstellung von [ReNCI(H,L!)5|Cl. Die Schwingungsellipsoide re-
présentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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Tabelle 6.17: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von
[PA(HL!),]Cl; - 0.25 MeOH - 0.5 CH,Cl, - 0.75 H,O

Summenformel

M (g/mol)

Messtemperatur

Wellenlénge

Kristallsystem, Raumgruppe

Elementarzelle

Volumen

/

Berechnete Dichte

Linearer Absorptionskoeffizient
F(000)

Kristallgrofe

Theta-Bereich

Indizes

Zahl der gemessenen Reflexe
Zahl der unabhéngigen Reflexe
Zahl der verfeinerten Parameter
Goof

Ry / wRe [[>2sigma(I)]

R; / wRy (alle Reflexe)
Restelektronendichte

Programm zur Strukturldsung

Cas.75H35NoClsOPyPd
822.40

200(2) K

0.71073 A

triklin, P1

a = 14.262(1) A

b = 15.460(1) A

c = 18.343(2) A
3942.2(7) A®

4

1.386 g/cm?

0.787 mm™!

1678

0.35 x 0.16 x 0.05 mm?
2.39 - 27.00°

18 <h <18,-16 <k < 19,-23 <1< 22
33805

17001 [R(int) = 0.0774]

890

0.897

R, = 0.0624, wRy = 0.1494

R, = 0.1129, wRy = 0.1689

2.217 und -2.044 e - A3

SHELXS 97 [119]

a = 91.47(1)°
8 = 93.31(1)°
v = 102.29(1)°
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Tabelle 6.18: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[PA(HL!)|Cl, - 0.25 MeOH - 0.5 CH,Cl, - 0.75 H,O
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Abbildung 6.11: Ellipsoiddarstellung von [Pd(HL')|Cl, - 0.25 MeOH - 0.5 CH,Cl, - 0.75 H,O.
Die Schwingungsellipsoide repréasentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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Abbildung 6.12: Ellipsoiddarstellung von [Pd(HL'),]**. Die Schwingungsellipsoide repré-
sentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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Tabelle 6.19: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von
[RuCly(CH3CN) (H,L1) (PPhs)| - CHCly

Summenformel C40H37NoClsP1Ru
M (g/mol) 885.98
Messtemperatur 200(2) K
Wellenlinge 0.71073 A

Kristallsystem, Raumgruppe

monoklin, P2; /n

Elementarzelle a = 10.393(1) A a = 90°
b = 22.807(1) A B = 93.72(1)°
¢ = 17.106(1) A v = 90°

Volumen 4046.1(6) A3

Z 4

Berechnete Dichte 1.454 g/cm?

Linearer Absorptionskoeffizient 0.828 mm !

F(000) 1800

Kristallgrofe

Theta-Bereich

Indizes

Zahl der gemessenen Reflexe
Zahl der unabhéngigen Reflexe
Zahl der verfeinerten Parameter

Goof

0.13 x 0.09 x 0.02 mm?

2.65 - 27.73°

-12<h<12,-27<k<26,-20<1< 14

19078

7017 [R(int) = 0.1409]

453
0.864

Ry / wRe [[>2sigma(I)]
Ry / wRy (alle Reflexe)

R, = 0.0683, wRy = 0.0908
R, = 0.1584, wRy = 0.1116
0.585 und -0.600 e - A=3
SHELXS 97 [119]

Restelektronendichte

Programm zur Strukturlésung
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Tabelle 6.20: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[RuCly(CH5CN) (H, L) (PPhs)] - CHCl,
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Abbildung 6.13: Ellipsoiddarstellung von [RuCly(CH3CN)(H,L!)(PPhs)]- CHCl3. Die
Schwingungsellipsoide représentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]

60



6.11 [RHCIQ(PPhg)(Hng)]Q -0.5 CH2C12

Tabelle 6.21: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von
[RUCIQ(PPhg) (HQLI)]Q -0.5 CHQCIQ

Summenformel

M (g/mol)

Messtemperatur

Wellenlénge

Kristallsystem, Raumgruppe

Elementarzelle

Volumen

/

Berechnete Dichte

Linearer Absorptionskoeffizient
F(000)

Kristallgrofe

Theta-Bereich

Indizes

Zahl der gemessenen Reflexe
Zahl der unabhéngigen Reflexe
Zahl der verfeinerten Parameter
Goof

Ry / wRe [[>2sigma(I)]

R; / wRy (alle Reflexe)
Restelektronendichte

Programm zur Strukturldsung

Cr45Hg7N,ClsP4Ru,
1493.57

200(2) K

0.71073 A

triklin, P1

a = 13.285(2) A

b = 14.175(2) A

c = 18.120(2) A
3292.3(8) A?

2

1.507 g/cm?

0.805 mm™*

1522

0.20 x 0.09 x 0.02 mm?
2.84 - 29.17°

116 <h<16,-15 <k <17,-22 <1< 21
25383

12767 [R(int) = 0.1750]

802

0.863

R, = 0.0790, wRy = 0.0915

R, = 0.2105, wR, = 0.1254

0.515 und -0.477 ¢ - A=3

SHELXS 97 [119]

a = 103.83(1)°
B = 91.23(1)°
v = 95.86(1)°
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Tabelle 6.22: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[RUCIQ (PPhg) (HQLl)]Q 0.5 CHQCIQ
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Abbildung 6.14: Ellipsoiddarstellung von der asymmetrischen Einheit von
[RuCly(PPhg)(HyL)]5 - 0.5 CHyCly.  Die  Schwingungsellipsoide — représentieren  50%
der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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6.12 [RHCIQ(H2L1)2]

Tabelle 6.23: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von

[RuCly(HyL)s]

Summenformel CsgH36NoCloPoRu

M (g/mol) 754.60

Messtemperatur 200(2) K

Wellenlinge 0.71073 A

Kristallsystem, Raumgruppe monoklin, P2; /c

Elementarzelle a = 20.698(2) A a = 90°
b = 16.289(1) A B = 103.57(1)°
¢ =10.213(1) A v = 90°

Volumen 3347.2(5) A®

/ 4

Berechnete Dichte 1.497 g/cm?

Linearer Absorptionskoeffizient 0.755 mm ™!

F(000) 1544

Kristallgrofe 0.18 x 0.10 x 0.02 mm?

Theta-Bereich 2.38 - 28.71°

Indizes -26 <h <26,-20<k<20,-13<1<8

Zahl der gemessenen Reflexe 18439

Zahl der unabhéngigen Reflexe 7221 |[R(int) = 0.1113|

Zahl der verfeinerten Parameter 407

Goof 0.892

Ry / wRy [I>2sigma(I)] R; = 0.0536, wRs = 0.1023
Ry / wRy (alle Reflexe) R, = 0.1270, wRy = 0.1416
Restelektronendichte 0.578 und -0.760 e - A=3

Programm zur Strukturlésung SHELXS 97 [119]
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Tabelle 6.24: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[RuCly(HyL)s]
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Abbildung 6.15: Ellipsoiddarstellung von [RuCly(H,L!)|. Die Schwingungsellipsoide repri-
sentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]

70



6.13 [RuCly,(DMSO),(H,L)]

Tabelle 6.25: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von

[RuCly(DMSO),(Ho L)

Summenformel Co3H3oNCI,PO2SsRu

M (g/mol) 619.58

Messtemperatur 200(2) K

Wellenlinge 0.71073 A

Kristallsystem, Raumgruppe triklin, PT

Elementarzelle a = 9.205(2) A a = 61.31(2)°
b = 13.615(3) A B = 84.53(2)°
c = 14.031(3) A v = 87.41(2)°

Volumen 1535.5(6) A®

Z 2

Berechnete Dichte 1.340 g/cm?

Linearer Absorptionskoeffizient 0.891 mm™*

F(000) 632

Kristallgrofe 0.50 x 0.10 x 0.04 mm?

Theta-Bereich 2.22 - 29.48°

Indizes -12<h<12,-18<k<18,-19<1< 19

Zahl der gemessenen Reflexe 13064

Zahl der unabhéngigen Reflexe 8179 [R(int) = 0.0871|

Zahl der verfeinerten Parameter 290

Goof 0.845

Ry / wRe [[>2sigma(I)] Ry = 0.0544, wRy = 0.1306
R; / wRy (alle Reflexe) R; = 0.0900, wRy = 0.1426
Restelektronendichte 0.856 und -1.228 ¢ - A3

Programm zur Strukturlésung SHELXS 97 [119]
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Tabelle 6.26: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[RuCly(DMSO),(H,L1)]
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Abbildung 6.16: Ellipsoiddarstellung von [RuCly(DMSO),(HoL')|. Die Schwingungsellip-
soide représentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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6.14 [ReCl3(H,L?)]

Tabelle 6.27: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von

[ReCl3(H,L2)]
Summenformel CooH19gNoPCl3Re
M (g/mol) 610.89
Messtemperatur 200(2) K
Wellenlinge 0.71073 A
Kristallsystem, Raumgruppe triklin, PT

Elementarzelle a = 14.941(1) A a = 103.90(1)°
b = 15.669(1)) A B = 103.94(1)°
c=19.179(1) A v = 90.69(1)°

Volumen 4218.5(4) A3

/ 8

Berechnete Dichte 1.924 g/cm?

Linearer Absorptionskoeffizient 6.225 mm !

F(000) 2352

Kristallgrofe 0.18 x 0.14 x 0.08 mm?

Theta-Bereich 2.18 - 29.61°

Indizes -19<h<20,-21 <k <21,-26<1<26

Zahl der gemessenen Reflexe 44497

Zahl der unabhéngigen Reflexe 22508 [R(int) = 0.0716]

Absorptionskorrektur Integration

Zahl der verfeinerten Parameter 974

Goof 0.926

Ry / wRy [I>2sigma(T)] R; = 0.0476, wRy = 0.1067
R; / wRy (alle Reflexe) R; = 0.0848, wRy = 0.1296
1.550 und -2.304 ¢ - A~3

SHELXS 97 [119]

Restelektronendichte

Programm zur Strukturlésung
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Tabelle 6.28: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[ReCly(H,L?)]
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Abbildung 6.17: Ellipsoiddarstellung von [ReClz(H,L?)]. Die Schwingungsellipsoide repri-
sentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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6.15 [ReOCl, (L3 icthyly]

Tabelle 6.29: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von

[ReOCl,(L13:Picthul)|

Summenformel Cs31H3;N3sPOCI,SRe

M (g/mol) 781.49

Messtemperatur 200(2) K

Wellenlange 0.71073 A

Kristallsystem, Raumgruppe orthorombisch, Fdd2

Elementarzelle a = 33.318(2) A a = 90°
b = 30.267(2) A B = 90°
c = 12.376(1) A v = 90°

Volumen 12480(2) A3

/ 16

Berechnete Dichte 1.664 g/cm?

Linearer Absorptionskoeffizient 4.213 mm~*

F(000) 6175

Kristallgrofe 0.3x 0.3 x 0.2 mm?

Theta-Bereich 2.45 - 29.58°

Indizes -45 <h <45,-41 <k <41,-16 <1< 16

Zahl der gemessenen Reflexe 33869

Zahl der unabhéngigen Reflexe 8393 [R(int) = 0.0920]
Absorptionskorrektur Integration

Zahl der verfeinerten Parameter 361

Goof 1.108

Ry / wRy [I>2sigma(I)] R; = 0.0347, wR, = 0.0766
Ry / wRy (alle Reflexe) R; = 0.0408, wRy = 0.0906
Restelektronendichte 0.831 und -2.217 e - A3

Programm zur Strukturlésung SHELXS 97 [119]
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Tabelle 6.30: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[RGOCIQ (L13,Dz‘ethyl>]
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Abbildung 6.18: Ellipsoiddarstellung von [ReOCly(L!3P®m!)] Die Schwingungsellipsoide
reprasentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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6.16 [ReOCly(L!34errh)]. 2 Aceton

Tabelle 6.31: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von
[ReOCly(L3-Merph)| .2 Aceton

Summenformel Cs7H41NoPO,CLRe

M (g/mol) 911.86

Messtemperatur 200(2) K

Wellenlange 0.71073 A

Kristallsystem, Raumgruppe monoklin, P2;/c

Elementarzelle a = 15.281(2) A a = 90°
b = 15.252(1) A B = 107.46(1)°
c = 16.642(2) A v = 90°

Volumen 3700.0(2) A®

Z 4

Berechnete Dichte 1.637 g/cm?

Linearer Absorptionskoeffizient 3.572 mm~!

F(000) 1824

Kristallgrofe 0.26 x 0.07 x 0.04 mm?3

Theta-Bereich 2.52 - 27.15°

Indizes -19<h<19,-17<k <19,-21 <1 <20

Zahl der gemessenen Reflexe 18348

Zahl der unabhéngigen Reflexe 7792 [R(int) = 0.0843]
Absorptionskorrektur Integration

Zahl der verfeinerten Parameter 447

Goof 1.088

Ry / wRy [I>2sigma(I)] R; = 0.0534, wR, = 0.1230
Ry / wRy (alle Reflexe) R; = 0.1005, wRy = 0.1459
Restelektronendichte 1.220 und -1.295 ¢ - A3

Programm zur Strukturlésung SHELXS 97 [119]
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Tabelle 6.32: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[ReOCly(L13Morph)| . 2 Aceton
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Abbildung 6.19: Ellipsoiddarstellung von [ReOCly(L'3*°Ph)| . 2 Aceton. Die Schwingungs-
ellipsoide repréisentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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6.17 [ReN(L3P!)(PPhs)(ReO,)] - 0.5 CH,Cl,

Tabelle 6.33: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von
[ReN(L13-Piethyl)(PPhg)(ReOy)] - 0.5 CH,Cly

Summenformel

M (g/mol)

Messtemperatur

Wellenlange

Kristallsystem, Raumgruppe

Elementarzelle

Volumen

7

Berechnete Dichte

Linearer Absorptionskoeffizient
F(000)

Kristallgrofe

Theta-Bereich

Indizes

Zahl der gemessenen Reflexe
Zahl der unabhéngigen Reflexe
Absorptionskorrektur

Zahl der verfeinerten Parameter
Goof

Ry / wRy [I>2sigma(I)]

Ry / wRy (alle Reflexe)
Restelektronendichte

Programm zur Strukturlosung

Cu9.5H7N,P2O4ClRe,
1263.76

200(2) K

0.71073 A

triklin, P1

a = 12.049(1) A

b = 12.274(1) A

¢ = 19.040(2) A
2475.4(4) A3

2

a = 98.2(1)°
B = 101.54(1)°
v = 112.39(1)°

1.696 g/cm?

5.093 mm~!

1234

0.23 x 0.15 x 0.10 mm?3
1.85 - 29.28°

-16 <h <15,-16 <k <16,-26 <1< 25
25981

13220 |R(int) = 0.0789]
Integration

594

0.999

R; = 0.0500, wRy = 0.1243
R; = 0.0764, wR, = 0.1462
2.020 und -1.901 e - A~3
SHELXS 97 [119]
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Tabelle 6.34: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[RGN(L13’Di6thyl) (PPh3) (R€O4)] -0.5 CH2C12

e N s e T e e s e e e e e e s e s s e s e e T T N

T N N i T e N N T N N T N

- 8 ¥ & 4 & & K © © & &N 0 ~c” N o & »® 6 4 © © ;»m Kk S
I T R B Yo SN B Vo N~ S~ B Yo o W NSO Vo B B B B Vo S o S Yo =RV SV~
~~ Y~ I/~ N I~ Y~ I/~ N N N ~~ o~ —~

TS I B o B R

— 1D N © © I~ 0w o M~ v O I~ o I~ © I~ 0 o o I~ 15 © ©
= I O F 0 I I 1 I~ © » 0 I~ F T 9 - 4 0 © I oo <X *F o
S ® ¥ A d o M - O O m 4 R g F 4 5 O m Mmoo © A
S X 0w O N A F © v F =94 O F 8 Q I m 0 n o < © <F I ©
T M o O K~ 0w 0 Ik © © v © I~ 2 & oo F OF T oo om0 o O
M~ o ¥ I F & O & B 0 B K B S Y X L o nm F o o F o o0 O
¥ N 0 ¥ o I 3 83 B I 2B RV B Fm I AL A0 0 0 —
AL 2 o O S 8 v 0N B8 R E e o o F T oA
0 o o o & O 9 O 9 o g9 08 % 9 0 0o 0 6 P O - 0 I~

90



o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~~~ o~~~

~— N — N~ — ~— ~~— ~~— M O N N N N N . N N N N N

124(6)
70(7)
104(7)
70(7)
104(7)

T L e L L a2t omwdd oo 8
223 T L8 e&8BEgrsITocgTBEST oI oI B S
n S o o 1w A D = D F B SR [ e TSN E SR E QO
5 & S A 4 o © 0 = I
< w0 0 o 0 JFm FOFHF 0 5 K A & Mo~ o~ o~ — —
© I~ 0 w0 I~ n v v o 2 F o Q% 9o n~w O O o~ v o S 2 o I~
S & S ¥ O 4 F X0 K 5 S S D E S 2 SO 8 % »wmxw o E T s XS
N ¥ F 4 8 &9 o0 8 o @Y S o a F S ne L8 T O oo TR o o
© > > I~ © B F Kk g B S B S oSS AR FJaFA O TR 0
= 00 00 -~ © F m o a M P B ESI A ANaHS Y A d s EGa A
— ~~ — ~— — ~~ — — ~~ \&/ O O \O) O N ~ — ~~ O \O) — N ~— m/ — 2 % ~
ootz anamardd a2 2
¥ O © & © o A o S ==Y S5 QO m» A N 5 - © S S )
W D A M on Ao S 3SR I Y IE v RN DS RS
— 1 o Mk a a E L R T R B OB o o PR S o 88 05 ®
0 % % w ® © B b F PR P YRS S F 5 H5E D0 SIS

o~ o~ o~ o~ o~ ~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~~~

~—

91



7350(7)
6599(9)
6450(10)
7015(10)
7806(10)
7964(8)
5282(1)
6580(5)
4146(7)
4750(10)
5728(7)
9820(20)
9017(5)
11338(6)
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-300(7)
-1368(7)
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Abbildung 6.20: Ellipsoiddarstellung von [ReN(L!3Pithvl)(PPhy)(ReOy4)] - 0.5 CHoCly. Die
Schwingungsellipsoide représentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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6.18 [PdCI(LY)]

Tabelle 6.35: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von

[PACI(L)]

Summenformel CssH3oNCIP,Pd

M (g/mol) 706.44

Messtemperatur 200(2) K

Wellenliinge 0.71073 A

Kristallsystem, Raumgruppe triklin, PT

Elementarzelle a = 9.412(1) A a = 86.00(1)°
b = 9.747(1) A B = 80.07(1)°
c = 18.48(2) A v = 67.93(1)°

Volumen 1547.3(3) A3

/ 2

Berechnete Dichte 1.516 g/cm?

Linearer Absorptionskoeffizient 0.819 mm™!

F(000) 720

Kristallgrofe 0.17 x 0.17 x 0.05 mm?

Theta-Bereich 2.77 - 27.00°

Indizes -12<h<11,-12<k <11,-23<1<23

Zahl der gemessenen Reflexe 12574

Zahl der unabhéngigen Reflexe 6609 [R(int) = 0.0742]
Zahl der verfeinerten Parameter 388

Goof 0.857

Ry / wRe [[>2sigma(I)] Ry = 0.0562, wRy = 0.1253
R; / wRy (alle Reflexe) R; = 0.1092, wRy = 0.1541
0.564 und -0.698 e - A3
SHELXS 97 [119]

Restelektronendichte

Programm zur Strukturldsung
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Tabelle 6.36: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[PACI(L)]
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Abbildung 6.21: Ellipsoiddarstellung von [PdCI(L'?)|. Die Schwingungsellipsoide repréisen-
tieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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6.19 [PdCL(L')]

Tabelle 6.37: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von

[PACI(L'7)]

Summenformel Cs37H3oNCIP,Pd

M (g/mol) 692.41

Messtemperatur 200(2) K

Wellenliinge 0.71073 A

Kristallsystem, Raumgruppe triklin, PT

Elementarzelle a = 9.765(1) A a = 99.74(1)°
b = 12.050(1) A B = 96.48(1)°
c = 15.078(2) A v = 103.33)°

Volumen 1680.0(3) A?

/ 2

Berechnete Dichte 1.369 g/cm?

Linearer Absorptionskoeffizient 0.753 mm ™!

F(000) 704

Kristallgrofe 0.25 x 0.19 x 0.12 mm?

Theta-Bereich 2.17 - 29.66°

Indizes -13<h<13,-16 <k <16,-19<1<20

Zahl der gemessenen Reflexe 18435

Zahl der unabhéngigen Reflexe 8977 |R(int) = 0.0614]

Zahl der verfeinerten Parameter 380

Goof 0.945

Ry / wRy [I>2sigma(I)] R; = 0.0582, wRy = 0.1558
R; / wRy (alle Reflexe) R, = 0.0717, wRy = 0.1638
0.801 und -0.899 e - A3
SHELXS 97 [119]

Restelektronendichte

Programm zur Strukturldsung
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Tabelle 6.38: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[PACI(L'7)]
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Abbildung 6.22: Ellipsoiddarstellung von [PdC1(L'7)|. Die Schwingungsellipsoide repriisen-
tieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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6.20 [RHCIQ(PPhg)(HL15)] . CHQCIQ

Tabelle 6.39: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von

[RUCIQ (PPhg) (HL15)] . CHQCIQ

Summenformel Cs7H5oNCI,P3sRu
M (g/mol) 1084.76
Messtemperatur 200(2) K
Wellenlinge 0.71073 A

Kristallsystem, Raumgruppe

monoklin, P2; /n

Elementarzelle a = 12.484(1) A a = 90°
b = 10.582(1) A B = 96.81(1)°
¢ = 39.596(3) A v = 90°
Volumen 5194.0(8) A?
Z 4
Berechnete Dichte 1.387 g/cm?
Linearer Absorptionskoeffizient 0.638 mm ™!
F(000) 2224
Kristallgrofe 0.25 x 0.2 x 0.14 mm?®
Theta-Bereich 2.18 - 27.00°
Indizes 15 <h <15, -13<k<13,-50<1<42
Zahl der gemessenen Reflexe 29905

Zahl der unabhéngigen Reflexe 10892 |R(int) = 0.0844]

Zahl der verfeinerten Parameter 611

Goof 0.926

Ry / wRy [I>2sigma(I)] R; = 0.0648, wRy = 0.1656
R; / wRy (alle Reflexe) Ry = 0.1050, wRy = 0.1823
1.508 und -0.990 e - A=*
SHELXS 97 [119]

Restelektronendichte

Programm zur Strukturlésung
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Tabelle 6.40: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[RUCIQ (PPhg) (HL15)] . CHQCIQ
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Abbildung 6.23: Ellipsoiddarstellung von [RuCly(PPh3)(HL'?)| - CH,Cl,. Die Schwingungs-
ellipsoide représentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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6.21 [ReOCl,(HL'?)|

Tabelle 6.41: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von

Kristallgrofe

Theta-Bereich

Indizes

Zahl der gemessenen Reflexe

Zahl der unabhéngigen Reflexe

0.300 x 0.200 x 0.050 mm?

2.77 - 29.16°

[ReOCI,HL!?]

Summenformel CosHasNCI,POsRe

M (g/mol) 669.56

Messtemperatur 200(2) K

Wellenlinge 0.71073 A

Kristallsystem, Raumgruppe triklin, PT

Elementarzelle a = 10.052(5) A a = 81.99(1)°
b = 11.136(1) A B = 83.70(1)°
¢ = 12.050) A v = 63.25(1)°

Volumen 1191.1(6) A®

/ 2

Berechnete Dichte 1.867 g/cm?

Linearer Absorptionskoeffizient 5.418 mm™!

F(000) 652

-13<h<13,-15 <k <15,-16 <1< 16

11911

6293 [R(int) = 0.0549)

Absorptionskorrektur Integration
Zahl der verfeinerten Parameter 298
Goof 1.073

Ry / wRe [[>2sigma(I)]
R; / wRy (alle Reflexe)

R, = 0.0370, wRy = 0.0923
R, = 0.0425, wRy — 0.0958
2.218 und -3.453 ¢ - A3
SHELXS 97 [119]

Restelektronendichte

Programm zur Strukturlésung
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Tabelle 6.42: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[ReOCl,(HL'2)]
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Abbildung 6.24: Ellipsoiddarstellung von [ReOCly(HL!?)|. Die Schwingungsellipsoide re-
présentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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6.22 [ReO(L'?)(malt)]

Tabelle 6.43: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von

[ReO(L'?)(malt)]
Summenformel C3oHosNPOsRe
M (g/mol) 722.75
Messtemperatur 200(2) K
Wellenlinge 0.71073 A

Kristallsystem, Raumgruppe

monoklin, P2; /n

Elementarzelle a = 11.594(6) A a = 90°
b = 16.624(6) A B = 101.70(4)°
¢ = 14.760(6) A v = 90°

Volumen 2786(2) A3

Z 4

Berechnete Dichte 1.723 g/cm?

Linearer Absorptionskoeffizient 4.462 mm™*

F(000) 1424

Kristallgrofe

Theta-Bereich

Indizes

Zahl der gemessenen Reflexe

Zahl der unabhéngigen Reflexe

0.400 x 0.300 x 0.200 mm?
2.78 - 29.24°

15 <h<15,-22<k<22-19<1<20

20686
7461 [R(int) = 0.0520]

Absorptionskorrektur Integration
Zahl der verfeinerten Parameter 361
Goof 1.088

Ry / wRe [[>2sigma(I)]
R; / wRy (alle Reflexe)
Restelektronendichte

Programm zur Strukturlésung

R, = 0.0329, wRy = 0.0794
R, = 0.0380, wRy — 0.0817
2.218 und -3.453 ¢ - A3
SHELXS 97 [119]
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Tabelle 6.44: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[ReO(L'?)(malt)]
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Abbildung 6.25: Ellipsoiddarstellung von [ReO(L'?)(malt)]. Die Schwingungsellipsoide re-
prasentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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6.23 |[ReO(HL??)]- 0.5 Toluol

Tabelle 6.45: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von
[ReO(HL??)C]J- 0.5 Toluol

Summenformel Cs75H34NoPOsRe

M (g/mol) 777.84

Messtemperatur 200(2) K

Wellenliinge 0.71073 A

Kristallsystem, Raumgruppe triklin, PT

Elementarzelle a = 12.088(1) A a = 107.10(1)°
b = 12.739(1)) A B = 100.37(1)°
c = 14.180(1) A v = 116.84(1)°

Volumen 1732.4(2) A3

Z 2

Berechnete Dichte 1.491 g/cm?

Linearer Absorptionskoeffizient 3.590 mm !

F(000) 774

Kristallgrofe 0.20 x 0.15 x 0.05 mm?

Theta-Bereich 2.98 - 29.58°

Indizes -16 <h<16,-15<k<17,-19<1< 19

Zahl der gemessenen Reflexe 18024

Zahl der unabhéngigen Reflexe 9243 [R(int) = 0.0511]
Absorptionskorrektur Integration

Zahl der verfeinerten Parameter 386

Goof 1.008

Ry / wRe [[>2sigma(I)] R; = 0.0431, wRy = 0.1177
R; / wRy (alle Reflexe) R; = 0.0551, wRy = 0.1219
Restelektronendichte 2.116 und -2.700 ¢ - A3

Programm zur Strukturlosung SHELXS 97 [119]
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Tabelle 6.46: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[ReO(HL??)] - 0.5 Toluol
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Abbildung 6.26: Ellipsoiddarstellung von [ReO(HL??)]- 0.5 Toluol. Die Schwingungsellip-
soide représentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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Tabelle 6.47: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von
[ReOC1{ pto-(OL3) }ReOCl;3] - 0.25 CH,Cly

Summenformel

M (g/mol)

Messtemperatur

Wellenlénge

Kristallsystem, Raumgruppe

Elementarzelle

Volumen

/

Berechnete Dichte

Linearer Absorptionskoeffizient
F(000)

Kristallgrofe

Theta-Bereich

Indizes

Zahl der gemessenen Reflexe
Zahl der unabhéngigen Reflexe
Zahl der verfeinerten Parameter
Goof

Ry / wRe [[>2sigma(I)]

R; / wRy (alle Reflexe)
Restelektronendichte

Programm zur Strukturldsung

Cus.95H31 5N305Cl, sPoRey
1267.08

200(2) K

0.71073 A

triklin, P1

a = 12.615(2) A

b = 14.186(2) A

¢ = 16.108(2) A

2718.6(7) A?

2

1.548 g/cm?

4.768 mm~*

1217

0.140 x 0.073 x 0.030 mm?
2.29 - 27.75°

113 <h<16,-18 <k <18,-20 <1< 20

a = 100.59(1)°
B = 105.15(1)°
v = 93.21(1)°

23.821
11704 [R(int) = 0.1127]
542

1.119

R, = 0.0579, wRy = 0.0988
R, = 0.1438, wR, = 0.1186
1.349 und -0.964 ¢ - A3
SHELXS 97 [119]
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Tabelle 6.48: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[ReOC1{ pto-(OL3) }ReOCl;3] - 0.25 CH,Cly
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Abbildung 6.27: Ellipsoiddarstellung von [ReOCI{u,-(OL?)}ReOCl;] - 0.25 CH,Cly. Die
Schwingungsellipsoide repréasentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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6.25 [ReCl{o-(0oL3)} (p2-Cl) (1£2-O)ReCls] - 0.25 CH,Cl,

Tabelle 6.49: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von
[ReCl{ p12-(0L%) } (112-C1) (112-O)ReCl3] - 0.25 CH,Cly

Summenformel

M (g/mol)

Messtemperatur

Wellenlange

Kristallsystem, Raumgruppe

Elementarzelle

Volumen

7

Berechnete Dichte

Linearer Absorptionskoeffizient
F(000)

Kristallgrofe

Theta-Bereich

Indizes

Zahl der gemessenen Reflexe
Zahl der unabhangigen Reflexe
Zahl der verfeinerten Parameter
Goof

Ry / wRy [I>2sigma(I)]

R; / wRy (alle Reflexe)
Restelektronendichte

Programm zur Strukturlosung

Cu3.25H31.5N305Cly 5P2Rey
1267.08

200(2) K

0.71073 A

monoklin, P2, /c

a = 11.7090(1) A o = 90.00°
b = 16.240(1) A B = 97.27(1)°
c = 24.725(2) A v = 90.00°

4663.8(6) A3

4

1.805 g/cm?

5.559 mm~!

2434

0.20 x 0.13 x 0.06 mm?
2.25 - 28.68°
14<h<14,-19 <k <20,-31 <1< 31
27097

10069 [R(int) = 0.1152]
555

0.924

R, = 0.0582, wRy = 0.1170
R, = 0.1068, wRy = 0.1327
1.790 und -1.515 ¢ - A3
SHELXS 97 [119]
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Tabelle 6.50: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[ReCl{ p12-(02L%) } (112-C1) (112-O)ReCl3] - 0.25 CH,Cly
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Abbildung 6.28: Ellipsoiddarstellung von [ReCl1{ pta-(0oL3) }(112-C1) (pa2-
O)ReCl3]-0.25 CHyCly. Die  Schwingungsellipsoide repréasentieren 50% der Aufent-
haltswahrscheinlichkeit. [121]
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6.26

[ReO{OL;(OP,N,N,N,P)}|[ReO|

Tabelle 6.51: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von

[ReO{OL5(OP,N,N,N,P)}][ReO,]

Summenformel

M (g/mol)

Messtemperatur

Wellenlénge

Kristallsystem, Raumgruppe

Elementarzelle

Volumen

/

Berechnete Dichte

Linearer Absorptionskoeffizient
F(000)

Kristallgrofe

Theta-Bereich

Indizes

Zahl der gemessenen Reflexe

Zahl der unabhingigen Reflexe

Zahl der verfeinerten Parameter

Goof

Ry / wRe [[>2sigma(I)]
R; / wRy (alle Reflexe)
Restelektronendichte

Programm zur Strukturlésung

Cy3H31 N305P3Re,
1152.05

200(2) K

0.71073 A

monoklin, P2; /c

a = 15.573(2) A o = 90.00°
b = 14.403(1) A B = 93.10(1)°
c = 17.410(2) A v = 90.00°

3899.3(7) A3

4

1.962 g/cm?

6.345 mm™!

2216

0.45 x 0.05 x 0.05 mm?
2.22 - 28.11°

21 <h<21,-19<k<19,-16 <1< 23
27775

10468 [R(int) = 0.0973]
524

0.845

R; = 0.0441, wR, = 0.840
R; = 0.0961, wR, = 0.0983
1.154 und -1.481 ¢ - A3
SHELXS 86 [118]
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Tabelle 6.52: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[ReO{OL5(OP,N,N,N,P)}][ReO,]
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Abbildung 6.29: Ellipsoiddarstellung von [ReO{OL3(OP,N,N,N,P)}|[ReOy4]. Die Schwin-
gungsellipsoide reprasentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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6.27 [ReO{O,L;(OP,N,N,N)}C]]|

Tabelle 6.53: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von
[RGO{OQng(OP,N,N,N)}CI]

Summenformel C43H31N305CIPyRe

M (g/mol) 953.30

Messtemperatur 200(2) K

Wellenlinge 0.71073 A

Kristallsystem, Raumgruppe triklin, PT

Elementarzelle a = 11.987(1) A a = 68.17(1)°
b = 14.832(2) A B = 89.40(1)°
¢ = 15.059(2) A v = 74.86(1)°

Volumen 2387.9(5) A3

Z 2

Berechnete Dichte 1.326 g/cm?

Linearer Absorptionskoeffizient 2.708 mm!

F(000) 944

Kristallgrofe 0.400 x 0.207 x 0.020 mm?

Theta-Bereich 2.21 - 29.34°

Indizes -15<h<13,-18<k <18, -18<1 <19

Zahl der gemessenen Reflexe 20099

Zahl der unabhéngigen Reflexe 10220 |R(int) = 0.1185]

Zahl der verfeinerten Parameter 579

Goof 0.865

Ry / wRy [I>2sigma(I)] R; = 0.0579, wRy = 0.1278
R; / wRy (alle Reflexe) Ry = 0.0967, wRy = 0.1393
Restelektronendichte 1.480 und -2.073 e - A3

Programm zur Strukturldsung SHELXS 97 [119]
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Tabelle 6.54: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[ReO{OL5(OP,N,N,N)}Cl]
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Abbildung 6.30: Ellipsoiddarstellung von [ReO{O,L3(OP,N,N,N)}Cl|. Die Schwingungsel-
lipsoide représentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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6.28

[RGNCIQ{H2L3(P,P) }] : CH2C12

Tabelle 6.55: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von

[RGNCIQ{HQLg (P,P)}] . CHQCIQ

Summenformel

M (g/mol)

Messtemperatur

Wellenlénge

Kristallsystem, Raumgruppe

Elementarzelle

Volumen

/

Berechnete Dichte

Linearer Absorptionskoeffizient
F(000)

Kristallgrofe

Theta-Bereich

Indizes

Zahl der gemessenen Reflexe

Zahl der unabhéngigen Reflexe

Zahl der verfeinerten Parameter

Goof

Ry / wRe [[>2sigma(I)]
R; / wRy (alle Reflexe)
Restelektronendichte

Programm zur Strukturldsung

CuH35N40,CLPoRe
1041.70

200(2) K

0.71073 A

triklin, P1

a = 13.484(2) A

b = 13.558(2) A

c = 14.114(2) A
2265.8(6) A?

2

1.527 g/cm?

3.028 mm~!

1032

0.500 x 0.253 x 0.090 mm?
2.09 - 29.65°

118 <h<18,-15 <k <18,-19 <1< 19
31074

12098 [R(int) = 0.0808]

542

1.119

R, = 0.0560, wRy = 0.1600

R, = 0.0610, wRy = 0.1669

3.050 und -2.377 ¢ - A3

SHELXS 97 [119]

a = 82.66(1)°
B = 64.01(1)°
v = 77.88(1)°
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Tabelle 6.56: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[RGNCIQ{H2L3 (P,P)}] . CHQCIQ
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Abbildung 6.31: Ellipsoiddarstellung von [ReNCly{H,L3(P,P)}] - CH5Cly. Die Schwingungs-
ellipsoide représentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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6.29 [TCNCIQ{HQL?)(P,P)}] . CH2C12

Tabelle 6.57: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von

[TCNCIQ{H2L3(P,P) }] . CHQCIQ

Summenformel

M (g/mol)

Messtemperatur

Wellenlénge

Kristallsystem, Raumgruppe

Elementarzelle

Volumen

/

Berechnete Dichte

Linearer Absorptionskoeffizient
F(000)

Kristallgrofe

Theta-Bereich

Indizes

Zahl der gemessenen Reflexe

Zahl der unabhéngigen Reflexe

Zahl der verfeinerten Parameter

Goof

Ry / wRe [[>2sigma(I)]
R; / wRy (alle Reflexe)
Restelektronendichte

Programm zur Strukturldsung

CuuH35N40,CL Py Te
953.50

200(2) K

0.71073 A

triklin, P1

a = 13.447(2) A

b = 13.548(2) A

c = 14.156(2) A
2268.7(6) A?

2

1.396 g/cm?

0.663 mm™*

968

0.27 x 0.07 x 0.06 mm?
2.12 - 29.07°

116 <h <16,-16 <k < 12,-17 <1< 17
11276

8734 [R(int) = 0.1284]

541

0.898

R; = 0.0671, wRy = 0.1452

R, = 0.1274, wRy = 0.1680

0.989 und -0.965 e - A=3

SHELXS 97 [119]

o = 82.87(2)°
B = 64.04(1)°
v = 77.30(1)°
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Tabelle 6.58: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[TCNCIQ{H2L3(P,P) }] . CHQCIQ
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Abbildung 6.32: Ellipsoiddarstellung von [TcNCly{H,L3(P,P)}| - CH,Cl,. Die Schwingungs-
ellipsoide repréisentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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6.30 [Ni{Ls;(P,N,N,N)}|

Tabelle 6.59: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von

Summenformel

M (g/mol)

Messtemperatur

Wellenlénge

Kristallsystem, Raumgruppe

Elementarzelle

Volumen

/

Berechnete Dichte

Linearer Absorptionskoeffizient
F(000)

Kristallgrofe

Theta-Bereich

Indizes

Zahl der gemessenen Reflexe
Zahl der unabhingigen Reflexe
Zahl der verfeinerten Parameter
Goof

Ry / wRe [[>2sigma(I)]

R; / wRy (alle Reflexe)
Restelektronendichte

Programm zur Strukturlésung

Cy3H31 N30,P,Ni
742.36

200(2) K
0.71073 A

monoklin, P2;/c

a = 19.272(2) A a = 90°
b = 16.533(2) A B = 100.27(1)°
¢ = 11.601(1) A v = 90°

3637.1(7) A3

4

1.356 g/cm?

0.663 mm™!

1536

0.25 x 0.10 x 0.05 mm?
2.17 - 28.69°

22 <h<22-19<k<19,-13<1<13
18439

6330 [R(int) = 0.1270]

460

0.939

R; = 0.0661, wRy, = 0.1182
R; = 0.1309, wR, = 0.1401
0.957 und -0.404 ¢ - A3
SHELXS 97 [119]
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Tabelle 6.60: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[Ni{L3(P,N,N,N)}|

~—~ N N N N N ~~ N N N ~~ N N N /N /N /N /N

M N N N N~ N~ N~ N~ ~—

e N e s o o Eon Eon Eon o e o o T on o T on T on T on o

M N Y N N N N N~ N N N~ N~~~

o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~~~ o~~~ o~~~ o~~~ o~~~

M Y e v v Y Y T Y e v T Y N Y Y Y Y Y T Y Y~ ~— ~— ~—

~—~~ N ~ ~~ Y~ N I~~~ N N N N N N N N N N~ N N N



~~ N N ~~ N N N N N N N N N N N N N N N N N N N N

B T N T T N I N N N N g

L e I e 823 JF 0 0o v n L e =20 LR s o e
S Y¥E58gicz Iz a2z kEZeIgErgzs
=2 A A m 2 o S8 2 83 3 BLRA N mEHE:m o R TN o
m MmN A NN~ ; NN M FF m =9 BN BN

o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~~~ o~~~ o~~~ o~ o~~~ o~

M e v v v Y Y v Y Y N v Y Y Y Y Y N T N~ T Y~ Y~ ~— ~—~

0 I O O 2o 99 @ © M M O VW =4 N N o F - © N F 9 F A ©
A 0 S 4 © & © F © 4 494 S - Kk 0o © F v © K~ o F oo o S o
N> E g I S 0 o © 0 © F oo 4 - o n S kO g N o O
o F o 3 F F © m F F nm N F oo o O O n o O K~ M~ K~ K~ 9
~~ Y~ Y~ /N ~ N ~~ ron on s o o e e e s TR —
G G S T T e TG e S o S o o S o B e B A B D R RO S S i o e
~— ~— ~— ~— ~— ~—r ~— ~— ~— 3 3 ~— ~—~ ~—~ ~— ~— ~— ~— ~— ~— ~— 3 4 ~ - 3 3
- 0 o o9 0w I~ O F 0 F O © 4 F 4 o v o I~ o ¥ F T o F
o o ¥F A4 A > » B EdF A4 4 F © O 0 o o g S R
D 00 1 0 W I I 0 1 P S — 0 O — © 0 1 O 0 O F G ~ ¥ 3
< o o M AN NN N o~ — 4 a4 a4 a4 N4 N O 9 — |

~~ /N I~ N~ ~~ N Y~ N N N N N N N N N N N I
A = N N - = R B s (N o B = R R o) B B (S o B e R AN B o R N T B e
AN A A A a a2 o»mom m n »m Mmoo v v W O M~ NI

159



Abbildung 6.33: Ellipsoiddarstellung von [Ni{L3(P,N,N,N)}|. Die Schwingungsellipsoide
reprasentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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6.31 [Pd{H,L*(P,P)}|-MeOH - CH,Cl,

Tabelle 6.61: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von
[Pd{H,L3(P,P)}| - MeOH - CH,Cl,

Summenformel C45H39N305P,Cl,Pd

M (g/mol) 979.93

Messtemperatur 200(2) K

Wellenlinge 0.71073 A

Kristallsystem, Raumgruppe triklin, PT

Elementarzelle a = 11.360(1) A a = 114.08(1)°
b = 13.778(1)) A B = 95.77(1)°
c = 15.451(1) A v = 101.13(1)°

Volumen 3794.9(7) A®

Z 2

Berechnete Dichte 1.533 g/cm?

Linearer Absorptionskoeffizient 0.809 mm !

F(000) 996

Kristallgrofe 0.250 x 0.100 x 0.015 mm?

Theta-Bereich 2.16 - 29.57°

Indizes 15 <h<15,-18<k<16,-21 <1< 21

Zahl der gemessenen Reflexe 23825

Zahl der unabhéngigen Reflexe 11351 |R(int) = 0.1042]

Zahl der verfeinerten Parameter 525

Goof 0.963

Ry / wRe [[>2sigma(I)] Ry = 0.0513, wRy = 0.1179
R; / wRy (alle Reflexe) Ry = 0.0810, wRy = 0.1339
Restelektronendichte 1.963 und -1.994 ¢ - A3

Programm zur Strukturlésung SHELXS 86 [118]
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Tabelle 6.62: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[PA{H,L3(P,P)}| - MeOH - CH,Cl,
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Abbildung 6.34: Ellipsoiddarstellung von [Pd{H,L?(P,P)}]- MeOH - CH,Cl,. Die Schwin-
gungsellipsoide repréasentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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6.32 [Pd{L*(P,N,N,N)}] 0.5 MeOH - CH,Cl,

Tabelle 6.63: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von
[PA{L3(P,N,N,N)}]- 0.5 MeOH - CH,Cl,

Summenformel Cus5H35N304 5P Pd
M (g/mol) 891.00
Messtemperatur 200(2) K
Wellenliinge 0.71073 A

Kristallsystem, Raumgruppe

monoklin, P2; /n

Elementarzelle a = 12.883(1) A a = 90°
b = 20.403(2) A B = 90.62(1)°
c = 15.089(1) A v = 90°

Volumen 3965.9(6) A3

Z 4

Berechnete Dichte 1.492 g/cm?

Linearer Absorptionskoeffizient 0.727 mm™*

F(000) 1812

Kristallgrofe

Theta-Bereich

Indizes

Zahl der gemessenen Reflexe
Zahl der unabhéngigen Reflexe
Zahl der verfeinerten Parameter

Goof

0.59 x 0.32 x 0.27 mm?

2.70 - 29.56°

-12<h<15,-24<k<22 -17<1< 17

17297

6799 [R(int) = 0.0372)

205
1.057

Ry / wRe [[>2sigma(I)]
R; / wRy (alle Reflexe)

R, = 0.0684, wRy = 0.1991
R, = 0.0781, wRy = 0.2066
1.188 und -1.601 e - A3
SHELXS 86 [118]

Restelektronendichte

Programm zur Strukturldsung
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Tabelle 6.64: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[PA{L3(P,N,N,N)}] - 0.5 MeOH - CH,Cl,
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Abbildung 6.35: Ellipsoiddarstellung von [Pd{L3(P,N,N,N)}|-0.5 MeOH - CH,Cl,. Die
Schwingungsellipsoide représentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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6.33

[COC]{L3(P,N,N,N,P)}]

Tabelle 6.65: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von

[CoCI{L3(P,N,N,N,P)}|
Summenformel C43H3;N3O,CIP,Co
M (g/mol) 779.04
Messtemperatur 200(2) K
Wellenliinge 0.71073 A

Kristallsystem, Raumgruppe

monoklin, P2;/c

Elementarzelle a = 21.053(3) A a = 90°
b = 9.865(1) A B = 111.88(1)°
c = 18.258(2) A v = 90°
Volumen 36518.9(7) A3
Z 4
Berechnete Dichte 1.471 g/cm?
Linearer Absorptionskoeffizient 0.699 mm~*
F(000) 1604
Kristallgrofe 0.150 x 0.105 x 0.010 mm?
Theta-Bereich 2.24 - 29.57°
Indizes 26 <h <24 -11<k<12,-21<1<23
Zahl der gemessenen Reflexe 18188

Zahl der unabhéngigen Reflexe 7579 [R(int) = 0.1128]

Zahl der verfeinerten Parameter 470

Goof 0.915

Ry / wRy [I>2sigma(I)] R; = 0.0528, wRy = 0.0906
R; / wRy (alle Reflexe) R, = 0.1141, wRy = 0.1072
0.356 und -0.532 e - A3
SHELXS 97 [119]

Restelektronendichte

Programm zur Strukturlésung
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Tabelle 6.66: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[CoCI{L*(P,N,N,N,P)}]
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Abbildung 6.36: Ellipsoiddarstellung von [CoCI{L3(P,N,N,N,P)}|. Die Schwingungsellip-
soide représentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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Tabelle 6.67: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von
[CUC1H2L3(P,P>] . CH2C12

Summenformel C44H35N30,P5Cl5Cu

M (g/mol) 869.58

Messtemperatur 200(2) K

Wellenlinge 0.71073 A

Kristallsystem, Raumgruppe monoklin, P2; /c

Elementarzelle a = 13.523(1) A a = 90°
b = 13.004(1) A B = 99.23(1)°
c = 24.949(2) A v = 90°

Volumen 4330.6(6)A3

/ 4

Berechnete Dichte 1.334 g/cm?

Linearer Absorptionskoeffizient 0.802 mm !

F(000) 10506

Kristallgrofe 0.30 x 0.21 x 0.21 mm?

Theta-Bereich 2.06-28.82°

Indizes -15<h<16,-14 <k <15,-29<1<29

Zahl der gemessenen Reflexe 17228

Zahl der unabhéngigen Reflexe 7462 [R(int) = 0.0666]

Zahl der verfeinerten Parameter 508

Goof 0.985

Ry / wRy [I>2sigma(I)] R; = 0.0801, wRs = 0.2090
R; / wRy (alle Reflexe) R, = 0.1216, wRy = 0.2339
Restelektronendichte 2.334 und -0.485 e - A3

Programm zur Strukturlésung SHELXS 86 [118]
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Tabelle 6.68: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[CuCI{H,L3(P,P)}] - CH,Cl,
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Abbildung 6.37: Ellipsoiddarstellung von [CuCl{H,L3(P,P)}] - CH,Cl,. Die Schwingungsel-
lipsoide représentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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6.35 [Cu{OL}(P,N,N,N,P-0)}]-0.5 MeOH

Tabelle 6.69: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von
[Cu{OL3(P,N,N,N,P-O)}] - 0.5 MeOH

Summenformel Cu35H33N3505 5P>Cu

M (g/mol) 779.21

Messtemperatur 200(2) K

Wellenliinge 0.71073 A

Kristallsystem, Raumgruppe monoklin, P2, /c

Elementarzelle a = 19.181(2) A a = 90°
b = 16.765(2) A B = 98.43(1)°
c = 11.930(1) A v = 90°

Volumen 3794.9(7) A®

/ 4

Berechnete Dichte 1.364 g/cm?

Linearer Absorptionskoeffizient 0.706 mm™*

F(000) 6279

Kristallgrofe 0.40 x 0.10 x 0.05 mm?

Theta-Bereich 2.11 - 25.56°

Indizes 21 <h<23,-19<k<20,-14<1< 14

Zahl der gemessenen Reflexe 17046

Zahl der unabhéngigen Reflexe 7351 [R(int) = 0.1134]

Zahl der verfeinerten Parameter 480

Goof 0.805

Ry / wRy [I>2sigma(I)] R; = 0.0607, wRy = 0.1163
R; / wRy (alle Reflexe) R, = 0.1523, wRy = 0.1406
Restelektronendichte 1.712 und -0.505 ¢ - A3

Programm zur Strukturlésung SHELXS 97 [119]
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Tabelle 6.70: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[Cu{OL3(P,N,N,N,P-0)}] - 0.5 MeOH
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Abbildung 6.38: Ellipsoiddarstellung von [Cu{OL3(P,N,N,N,P-O)}]-0.5MeOH. Die
Schwingungsellipsoide représentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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6.36 [Cu{O,L3(P-O,N,N,N,P-0)}] 3 MeOH

Tabelle 6.71: Kristallographische Daten und Parameter der Strukturrechnung von
[Cu{O,L3(O,N,N,N,0)}] - 3MeOH

Summenformel Cu6H43N307P5Cu
M (g/mol) 875.31
Messtemperatur 200(2) K
Wellenlinge 0.71073 A

Kristallsystem, Raumgruppe

monoklin, P2; /c

Elementarzelle a = 22.069(2) A a = 90°
b =9.380(1) A B = 93.15(1)°
c = 20.228(2) A v = 90°

Volumen 4181.0(7)A3

Z 4

Berechnete Dichte 1.391 g/cm?

Linearer Absorptionskoeffizient 0.655 mm ™!

F(000) 1820

Kristallgrofe

Theta-Bereich

Indizes

Zahl der gemessenen Reflexe
Zahl der unabhéngigen Reflexe
Zahl der verfeinerten Parameter

Goof

0.17 x 0.13 x 0.10 mm?

2.17 - 29.12°

226 <h<26,-9<k<11,-24<1<24

28191

7264 [R(int) = 0.1485]

480
0.975

Ry / wRe [[>2sigma(I)]
R; / wRy (alle Reflexe)

R, = 0.0724, wRy = 0.1496
R, = 0.1285, wRy = 0.1720
0.507 und -0.795 e - A=3
SHELXS 97 [119]

Restelektronendichte

Programm zur Strukturlésung
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Tabelle 6.72: Atomkoordinaten (-10%) und isotrope Temperaturparameter (A2-10%) von

[Cu{0,L3(P-O,N,N,N P-0)}| - 3MeOH

e T s s T e s s T s T e s T T T s s e s s T e T T

R N N N T N N N N N N T g

0 — <f 1o 10 a4 10 0 a4 MM N4 o ¥ O oo fH OSSO0 M F o 0 o0 0

M AN AN N Mmoo < Mm M AN M Mmoo M M NN N m MmN N N AN
~/~N /N

[ e N N I R N L o S A T o~ N~ Nl o o S S S SN

701401821391652%\37““\/7\2333

2 EZ2 8RR I8 ELEEIEF LS8 3 3 & 2B

~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~~~ o~ o~ o~~~ o~~~ o~~~ o~~~

~— S~— N~— N— S~— S~— N— ~— S~— N~— N— S~— N~— N— ~— S~— N~— N— S~— N~— N— ~— S~— N~— N—
o o -4 X I N © +H +f oo — o <f MmO 0 O O - > O a o o
(] ] I~ S o P~ (@] (@) o o — ) Ne) <t NeJ i N — [\ N (ap] (] o (@] I~
D Nej < Ne) <t Nej — [\ o (@) LO (@] Nej (@) Ne) <t o0 (o] (&N} (o.0] <t (o)) o o Nej
TR S S U s B A I &N AN a4 o MM N 4 &N FH HF O © oo OH 0 b~ © - o ©
e s e T T s R ~ —~ o T e T ~~
» F O YO A F W F T v Y H N T S O SF o o on 9o 5% 2
S = I © M © 5 & = N 5 % W IO s O o M Hdog 9
< < e N ~ Nej (e] Yo Na > @] S = [ee] < — 30 I~ o) — o Nej (p] ) r~
N —~ N o~ o~ — — — — —— = —

Y~ /N N I~~~ N N N N N N N N N /N N N I~~~

I N R o I N S - S

(
C(17)
0(17)
C(21)



~~ N N N /N N N N N N N N N N N N N N N~ ~~ N N N N N

A T\ o N S S O N e S W S S T O N N I N N N N N

~ o~ o~ o~ ~~ —~ —~ —~ o~ ~~ o~ o~ —~ —~ —_— T~
MmN NN AR Ay T ey~ 2w
((((((((233(((12((((((3/\m\m\/\3
L2 L8R I g gB B8 329 E P g B3B3 FE eI I
N © F 0 N F o o I 5 B A 0w+ P Hyg F o n» F O D0 O S A
@ o M AN AN AN A - - = — — AN Ao o - 1 I

o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~ o~~~ o~~~ o~ o~~~ o~~~ o~

M v T Y Y Y Y Y v Y Y Y~ Y~~~ ~— ~— ~—r ~—~

7351(10)
8547(10)
9271(8)
8819(7)

~—~~ Y~ N ~~ N N N~ N~ N N N N N~ ~—~ N N -~~~ -~~~ -~~~ -~~~ -~~~ N N~ ~—~ ~— ~~ o

D N e N T N T N I N N N N D e

(9] L0 0 — L0 — Ne) O — (o] I~ (0] Ne) [@p) — (o)) Ne) <t 0O ) ) o™ ) Ne) 0O (9] D~ LO
L0 <t ™ N [2g) < (9N} < ] (@] ™ [a) Lo e I~ D ] N O I~ e 3] D Nl i o) No] (el
Ne) ) LO Ne) N — L0 b o] (o] O o 0 Ne) L0 o0 ) D~ o Ne) (@) Ne) I~ LO D~ o AN —
— a a [a] a Mmoo m . <t <t < Mmoo MmN AN <t o <t <t <t < Mmoo n o FH <t
~~ o~ o~ —~~ o~ o~~~ ~~ o~ o~ o~ o~ o~ o~~~ o~~~
N o <t L0 o) I~ - ™ — [\ ] A Lo e n\/u/ ] — [a\} [ap) <t L0 NeJ — [\l o < Lo ©
@\ a\ N @\ @\ N N NS ™ ™ o™ ™ ™ N =) =) =] =) =) e I~ I~ I~ I~ I~ I~

191



~— ~— ~— ~— ~—t ~—

4094(5)

~—~ — ~— ~~ ~~ —
=) — I~ =) D —
~— ~— ~—

o — O ~ <t Y
— ~ D~ — (o] S
I~ ) ™ 10O <t >
— (@) i i — =
~~ o~ o~ o~~~
™ <t ™ <t ™ s
N~— N~— SN~— N~— N~— N~—r
=] — ) ™ ™ (o]
el 0 o0 < ee] e
<t Ne) LO [\ — Ne)
[a] (o] (o] [a] (ap] ™

e T T e e T

192



Abbildung 6.39: Ellipsoiddarstellung von [Cu{O,L3(P-O,N,N,N,P-O)}|-3MeOH. Die
Schwingungsellipsoide représentieren 50% der Aufenthaltswahrscheinlichkeit. [121]
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