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Table 1 -

Ru(l)
Ru(2)
Ru(3)
Ru(l’)
Ru(2)
Ru(3”)
Ru(i*)
Ru(2*)
Ru(3*)
P(1)
#(2)
0¢L)
0(¢2)
03
0¢a)
0S)
006)
Q<7
0¢a»
c(1>
Ci2)
C(3)
£(a)
cSs)
£(6)
C(7)
(53¢ 3}
C(9)
L1
C(11)
c(12)
C¢(13)
£(14)
Ce15)
C(16)
C(17)

Pinal Atomic Coordinates for Ru3 (u=H) , (u4=PPH) wo).(m-mu

~79703(S)
=B2605(4)
=00:5757(5)
~822(2)
~854(3)
=1100(¢(3)
-266(2)
-809(3)
~1042(3)
~7202(2)
-8998(2)
~11583(10)
~12553(10)
~12525(9)
-8998(9)
~5329(¢11)
~9598(135)
~5170¢7)
-2098(8.
-11218¢10)
~11893(11)
~11884(?)
847C(10)
~6422(14)
~9061(15)
~6204(9;
~-8619:(8)
~7952(4)
~9888(4)
-8813(4)
~7802¢4)
~7866(4)
-8942(4)
~6424(6)
~5968(6)
-5618(6)

o

25000
~24394(7)
-25156(6)

=251(3)
-246(4)
-261(3)
-255¢3)
~246(4)
-259(4)
-3973(1)
~1386(1)
4486 6)
-1580(7)
-2149(6)
~4468(5)
-L966(10)
-1441(7)
~1563(6)
~1631(4)
=~3751(7)
-1914(8)
~2275(8)
~3698(7)
=2140(9)
~1845(8)
=1908(6)
~1561(6)
278(3)
1232(3)
1768(3)
1349(3)
395(¢3)
~141(3)
~4849(3)
~4864(3)
~4032(3)

~13786(4)
~40577(4)
~31694(5)
=233(2)
~498(2)
~415¢(3)
=-50(2)
=318(32)
~223(3)
=523(1)
-2810(1)
~4062(8)
-5408(9)
~1378(%9)
-4959(6)
~4178(10)
~6465(7)
~S972(6)
654(6)
~3704(2)
~4581(10)
~2067¢10)
~4673(7)
~4131(10)
-5549(8)
-B853(6)
=79(6)
=2092(4)
~183%9(4)
=2077¢(4)
~2567(4)
-2819(4)
~-2582(4)
1801¢4)
3087(4)
3740¢4)

Footnotes to Table 1

8ite occupancy factors:

(e Atoms x y 2)
All non-primed atoms = 0,96

R(N') atoms = 0.02
Ru(N®) atoms = 0.02




(W$ 8- D)
C(19)
C¢20)
£<¢21)
C(22)
£<23)
c(24)
£(2s)
C(26)
ce272) 8

-5734(8)
-6200(6)
~6550(6)
~6050(4)
-4959(4)
-3593(4)
~3317(4)
-4407¢4)
~5773¢4)
-8504(9)

o

~3186(3)
~3171(3)
-4002(3)
~-5023(4)
~5359(4)
~5132(4)
~4570¢4)
~4234(4)
~4461(4)
~4890(7)

=

3106¢4)
1819(4)
1167(4)
~2126(4)
~2583(4)
-1988(4)
-934(4)
~477(4)
~1073(4)
~844(8)

TAore 1. Coneh:)



Teble 2 - 2ond Leugths () for Ru3(u=H) 2 (u3=PPh) (CO) g (PMSPhZ)

Ru(2) --- Ru(1)
P(1) rme RUCE)
C(2) === Ru(l)
Ru(3) -~ Ru(2)
C¢q) ==~ Ru(2)
CC6)  --- Ru(2)
C(1) === Ru(3)
C\3) === Ru(3)
C(26) -~~~ P(1)
C(14) - P(2)
C2) 0¢2)
Cca) === 0(4)
C(s) === 0(6)
c(8) === 0(8)
to Bond Table
(1) -Ru(2) 2.90(e) &
m(l')-mu(3') 3.00(3)
m(2°)-Ru(3') = 2,84(4)
m(1")-Ru(2") = 2.92(4)
R(1")-Ru(3") = 2,94(3)
m(2")=Ru(3®) = 2.79(S)

2.934(1)
2.366(2)
1,908(8)
2.841(1)
1.,923(10)
1.,863(9)
1.899¢(10)
1.,937(12)
1.823(6)
1,802(S)
1,101¢14)
1,147¢13)
1.181¢(13)
1.,147¢12)

Ru(3)
P(2)
ce8)
PC2)
C(S)
P(2)
C(2)
C(¢20)
C(27)
C(1)
€(3)
C(S)
C(7)

= Ru(1)
me Rt )
=== Ru(1)
= Ru(2)
e Ru(2)
- Ru(3)
= RBu(3)
FC1)
e PC3)
w0019
meme 0(3)
wae 0C8)
e 007

2,9242(1)
2,310(2)
1.894(8)
2:296(2)
1,901(14)
2,303(¢2)
1.926¢1¢C)
1.836(5)
1.818(9)
1.154¢13)
1.129¢16)
1,129¢19)
1.114(11)



Bond Angles (°) for Ruj(u=-H)2(u3=PPh) (CO) g (PMePh?)

Ru(3)
FC1)
PC2)
CC72)
C(?)
€8
c(8)
Ca)
P(2)
Cq)
€¢4)
C(S5)
C(S)
Cesy
Ces)
Ru(2)
FC2)
c(1)
€(2)
C(2)
C(3)
C(3)
ci
C(26)
C272)
C(22)
Ru(3)
C(14)
C(14)
0(2)
0c4)
0¢6)
0¢8)
C(13)
C(19)
c(25)

Ru(1)
Ru(1)
Ru(1)
Ru(1)
Ru(l)
Ru(l)
Ru(l)
Ru(1)
Ru(2)
Ru(2)
Ru(2)
Ru(2}
Ru(2)
Ru(2)
Ru(2)
Bu(3)
Ru(3?

- Ru(3)

Ru(3)
Ru(3)
Ru(3)

- Rut(3)

Ru(3)
P(1)
F(1)
F(1)
P(2)
F(2)
PC2)
c2)
C(4q)
C(6)
c(8)
C(14)
C(20)
C(26)

Ru(2)
Ru(3)
Ru(3)
Ru(2)

='R¢1)
= Ru(2)

1 T s ]

i e B B |

FeL)
C<7)
Ru(l)
Ru(1)
P(2)
Ru(3)
C(a)
Ru(3)
C(a)
Ru{1)
Ru(2)
Ru(2)
Ru(l)
PC2)
Ru(1)
P(2)
C(2)
Ru(1)
Ru(l)
C(26)
Ru(1l)
Ru(1)
Ru(3)
Ru(3)
Ru(2)
Ru(2)
Ru(1)
P(2)
P(1)
P(1)

57.8(1)
114.,7¢1)
50.3(¢(1)
98,6(2)
?5.,3(3)
143.4(2)
101.1(¢2)
92.7(3)
50.7¢1)
108.1(3)
144,2(3)
159.7(3)
102,5¢(5)
96.8(5)
?7.2(4)
60.9(1)
S1.7(¢1)
26.,7(3)
146.1(3)
96,0(3)
?9.9(3)
107.4(3)
95.,1(5)
114,062)
115,0(¢3)
103,5¢4)
79.2(1)
126.5¢2)
135.8(2)
177.9¢12)
175,3¢8)
176,9(12)
175.4¢(7)
121.1¢(4)
119.,72¢3)
120.0¢4)

P(1)
P(2)
P(2)
C(7)
C(7)
c)
c8)
Rut3)
P(2)
C(a)
C(S)
(b 0
Cé)
C¢s)
C(&)
P(2)
c1)
C(1)
c(2)
C(2)
Ce3)
C(3)
C(20)
C(26)
€c27)
Ru(2)
Ru{3)
C(14)
0¢1)
0¢3)
0(5)
0(7)
C(9)
C(15)
c(21)

- Ru(l)

Rull)
Ru(1)
Ru(1)
Bu(l)
Ru(1)

- Ru(1)

Ru(2)

- Ru(2)

Ru(2)

- Ru(2)

Rut2)
Ru(2)

© Ru(2)

= Ru(d)

Ru(3)
Ru(3)
Ru(3)
Ru(3)

- Rudd)

Ru(3)

Ru(3)
P(1)
F(1)
P(1)
PC2)
F(2)
F(2)
ce)
C(3)
Cco)
€¢?2)
Ci14)
C(20)
C(26)

Ru(2)
Rul2)

- P(13

Ru(3)
PC2)

- Ru(3)

P2}
Ruc1)

= Ru(3)

Ru(3)
Ru(l)

F(2)

* Buc1)

P(2)
£S5
Rui)
Rucl)

- P(2)
- Ru(2)
- C(1)

Ru()
C(1n

Ru(1)
C¢20)
€(20)
Ru(1)
Ru(2)
Rut(2)

< Ru(2)

Ru(3)
Ru(2)
Ru(1)
Fe2)
P(1)
P(1)

112.2(1)
50.2¢1)
160.0(1)
146.6(2)
?6.2(2)
25.,2(2)
?4.1¢2)
61,2017
52,0(1)
23.6(3)
101.5(3)
109.5¢4)
146.7(4)
Fb.4(4)
?3.406)
50.5(1)
110.7(3)
147.3(3)
?6.,004)
25.5(4)
157,4(3)
107 .8(S5)
115.5(2)
103.4(2)
103,8(3)
79.1(1)
76,3(1)
137.3(2)
177,2¢8)
176.7¢9)
179.7¢(7)
178.5(7}
118.8¢(4)
120,3(3)
119.92(3)



Table 4 - Pinal atomic coordinates and thermal parameters for Ruj(u=H);(u3=PPh)-

o

=79703(5) =Q5000

(CO) g (PrePh;)

Ru(1)

Ru(2)  -B2605(6)
Ru(3) =§06967(5)
Ru(1’) -822(2)
Ru(2/) -B54(3)
Ru(3/)  -1100(3)
Ru(1*) ~764(2)
Ru(2%) -80%(3)
Ru(3*)  -10%2(3)
P(1) ~7202(2)
P(2) ~B8998(2)
0¢1) -11583(10)
0(2) -12553¢10)
0¢3) ~12525(9)
0¢4) -8598(9)
0(s) ~5329(11)
0cé) -25%8(15)
0¢7) ~5170(7)
0¢8) -9098(8)
ce1) ~11218¢10)
c(2) -11893(11)
c(3) -11834(9)
C(4) -8470¢10)
C(S) ~6422(14)
C(é) ~9061(15)
C(7) ° -6204(9)
c¢a) -8619(8)
c(9) -9952(4)
£¢10) -9888(4)
C(11) -8813(4)
€(12) ~7802(4)
c(13) ~7866(4)
C(14) ~8942(4)
€(15) -6434(6)
C(16) -5968(6)
€(17) ~5618(6)

~24394(7)
=25186(6)
=251(3)
~246(4)
~261(3)
~285(3)
~246(4)
-259(4)
~3973(1)
-1386(1)
~4486(6)
~1580(7)
~2149(6)
~4468(5)
~1966(10)
~1441(7)
~1563(6)
~1631(6)
~3751(7)
~1914(8)
~2275(8)
~3698(7)
-2140(9)
-1845(8)
-1908(6)
~1961(6)
278¢(3)
1232(3)
1768¢3)
1349¢3)
395(3)
~141(3)
~4849(3)
~4864(3)
~4032(3)

z

~13786(4)
~40577(4)
~31694(5)
-233(¢(2)
~498(2)
~415(3)
-50(2)
~318(3)
~223(3)
-523(1)
-2810(1)
-4062(8)
-5408(9)
~1378(?)
~4959(&)
=~4178¢(10)
~6465(7)
-572(6)
654(6)
~3704(9)
-4581(10)
=2067(10)
=4673(7)
-4131(10)
-554%9(8)
-853(6)
=729¢6)
-2092(4)
-1839(4)
~2077¢4)
~2567(4)
~2819(4)
-2582¢4)
1801(4)
3087¢4)
3740(4)

Ui

374¢3)
662(4)
412(3)
3(1)
S(1)
5(1)
3(1)
S(1)
5(1)
41¢1)
44(1)
118(¢46)
99(6)
103¢6)
119¢6)
114(7)
274(15)
64(5)
872¢(35)
68(4)
60¢6)
54(5)
74(6)
114¢9)
124(9)
44(5)
53(5)
60¢2)
69(2)
78(3)
22(2)
S5¢2)
38¢1)
60(2)
77¢3)
21¢2)

uc2z)

327(3)
461(4)
382(3)

35(1)
37(1)
85(85)
100¢(7)
84(7)
97(5)
208(13)
82(4)
87(6)
81(5)
44(6)
53(6)
65¢(9)
63(7:
?9¢10)
73(7)
46(5)
41(4)

u3s)

406(¢(3)
423(3)
598(4)

47(1)
44(1)
120¢6)
118(6)
162(7)
77¢4)
165(9)
62(4)
96(S5)
78(4)
768
7160
106(7)
52(4)
872(7)
46(4)
51(4)
44(3)

u23)

-16(2)
~85(3)
24(3)

=2(1)
2(1)
16(4)
32060
~2(5)
~27(4)
~103(9)
10¢4)
~9(4)
~18(4)
(4)
11(5)
6(5)
-13¢4)
~4%(4)
7(5)
~-8(3)
~4(3)

Ue43) uc12)
119(2) 24(3)
210¢2) ~86(3)

S3¢2) ~10¢(3)

?(1) 2(1)

12(1) 3(1)

39(35) ~25(S5)
~36(5) 11(8)

83(6) 8¢5)

20¢(4) 0¢4)

F0(7) -80(8)

0¢6) -35(8)

24(4) -23(4)

41(3) 11¢(4)

12¢4) ~10(5)
~13(S) =12(3)

26(5) 6(5)

20¢4) =2(3)

6208} -40(8)

7¢(5) ~25(7)

15(3) ~-5(4)

14(3) ~2(4)



Toble 4( wd)

i Y H ucitL) Uy T uc3z) u23) U3 uc12)
cas) ~£734(6) ~3186(3) 3106¢4) 70¢2)
Ce19) ~&200(6) ~3171(3) 1819(4) 60(2)
C(20) ~6350¢ ) ~4002¢3) 1167¢4) 47(2)
C(21) -6050.4) ~5023(4) ~2126(4) 69¢2)
c(22) ~4959(4) ~5359(4) -2583(4) 86(3)
C(23) -3593(4) -5132(¢(4) ~1988(¢4) 81(3)
C{24) ~3317(¢4) -4570¢4) ~934(4) 77(3)
C(25) -4407(4) ~4234(4) -477¢4) 64(2)
C(26) -5773(4) ~4461(4) ~1073(4) 45(2)

c272) -8504(9) ~4890(7) -844(8) 64(2)



Table 5 - MNydrogen parameters for Ruj(u=H)(u3-PPh) (CO) 5 (PHePh?)

H{1)
H{2)
H(3)
H(4)
H{S)
H{&)
H(7)
H(8)
H(®)
H(10)
H(11)
H(12)
H(13)
H{14)
H(1S)
H{18)
H{17)
H{18)

~10785(4)

=10671(4)
~8763(1)
~6970(4)
~7084(4)
~6705(6)
~5878(6)
~L257(&)
~S5463(6)
~6L392(6)
=7108(4)
~5173¢4)
~2749(4)
=225914)
~4193(4)
-2202(9)
~8943(9)
~8048(28)

b r

~136(3) ~1908(4)

1557(3) ~14460(¢4)
2506(3)  ~1B82(4)
1764(3)  -2751(4)
71(3)  ~3199(4)
~5492(3) 1295(4)
~5519(3) 3578 4)
4044 () a736(4)
~2542(3) 3611¢4)
~2516(3) 1328(4)
~5198(4)  -25R8(4)

-5794(4) ~3399(4)
-5392¢4) “2342(4)

~4395(4) ~473(4)
~3799(4) 338(4)
~4740¢7) 404(8)

~4260(7) =1716(8)
~0469(38) ~525(28)

ULy

154(13)
154(¢13)
154¢13)
154(13)
494¢13)
154(13)
154013)
154(¢13)
154(13)
154¢13)
154(13)
154(23)
154¢13)
194(13)
154013)
39¢(10)
39¢10)
39(8)



Table 6

Structure factor listings for Ruy (u=H) ; (1 ,=PPh) (CO) , (PMePh )
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NRSFRVEN AND CALCULATED STRUCTURE FACTORS FOR RUTHENTUM HYDRINA CLUSTE® oanr 2
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