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‘rabhq. Pinal positional parameters (x 10° Ru, x 10° for remaining atoms)

for lu;(u-l)z(ug-s)(u-obdp)(cn);

Atom 3 y z

Rutl) 47615(3) 27714(2) 2%673(3)
Rul2) 31249(3) 37973(2) 23362(3)
Ru(3) 46931(3) 41260(2) 36319(3)

s 473601) 4024(1) 2041(1)
o(1) 4450(1) 22?2501 112711)
PL2) 2276 (1) 362701 031ty
ct1) £170(3) A Bl PELRANEY]
cely 4S231%) 1TAe) 3217(4)
Ct3) 2lleted 253247 3165(4)
cle) 2677(¢6) AR 3} 2503
ces) 337(") TrEON) KPR MY )
Ctm) €3L6t) [ A 4lena)
[ &3] LLIEN TS M4 4“8 (4)
RIS} MUY el aF ] Lh1ht6)
32 6361040 L3t ECVRAER]
M3 43Lts) UM 326060
Gle) 2601 (4} 260 2le3tad
e 624505 frNEN) AR Y]
) teep(s) 4t6r () 665 (4)
te7) 212 (%) T 124306
e 32:0(4) hialond £ 1 T4416)
[ Bl 217 (6) Suastl) Toils)
cexy 1273(2) DT Bl | =)
fe2s) 36472(2) [ P | -767(2)
ct2s5) 290512} 60h22(%) -inS1(2)
(XTI 216000 erat () clLb(2)
cez?) 1n6?(2) 3Vt -71()
(ol 4 cslttad WM =26(7)
ctzm £C7( 6230 KON 3]
£(30) - 450¢(3) 4367 () G%(3)
ct3) «110713) AT 214103)
£i32) -£F3(3) 02T 13803
Ct33) 326(3) STlet) 1273(3)
ct28) 024(3) A b 20513
(1998 ] 5263(3) 29713(2) 272
cti2) 6262(3) 3657¢2) -66712)
Cc(13) §709(3) 3663(2) -;3319(2)
Ctle) 4797(3) 306702) =1632(2)
ci1s) 4419(3) 2703(2) -693(2)
ctio0) 495213) 2716(2) 160(2)
can 4579(2) 705(2) 153513)
ceie) 5003(2) =12(2) 1563(3)
ca19 58087(2) =143(2) 11%52(3)
ct20) 6347(2) 463(2) 716(3)
cta1) $923(2) 1161(2) 686(3)
ct16) 5039(2) 129221 1096(3)
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ct9)

ce22)
C(26)
c(22)
€lea)
€t32)
c(28)
ctin)
cl16)
€(10)
Cl16)
ce20)
ASTY)

Lengths (R) for Ruj(u-H)(u3-5) (u-ebdp) (CO) 7

Pull)
Tull)
Putl)
Ful?)
Pul?)
Ful?)
Put3)
Put?)
P(1)

PL™)

L Gl }

()

re4)

ci6)

c(sy

o B |
ct29)
ce2?
(2o
€(23)
€{33)
€(21)
€(13)
cer ey
cen
£(29)
c{2y)

2 PHELYY
?.757(1)
1,6896(0)
24747%(1)
24316(1)
lofbela)
18924
Tetda4(™
le 20L&
1,513(5)
1.527(%)
1el35(%)
1,138(8)
1,129(3)
1.356(8)
1,394(%)
1434505)
1.365(4)
1e355(5)
1.395(9)
1.395(%)
1¢3%5(06)
1.366(A)
1,394(5)
1355(3)
1.395(5)
1,3945(5%)

Kuil)
°Ll1)
c(2)
S
ce3)
“(1)
cls)
Cls)
£(16)
ce22)
neY)
ne3)
065)
7))
Ct24)
c(2%)
ceen
ceanm
£e31)
€(33)

=== 2y(l)
=== Ru(l)
=== 0y(l)
=== Pu(?)
=== Ru(2)
=== Pu(3)
=== Rul3)

--= o1

2.177(1)
?2e332(1)
Te434(0)
2.354(1)
les2(s)
Ze3%4 (1)
1.230(0)
17223 (5)
seilnile)
1e8213(3)
el 307
1.131(2)
Aol 456t
ie137(5)
1ed9i(3)
1e299(64)
led32(5%)
1.393(3)
1.3921(5)
leds(™
14395(5)
1335(5)
1e24u12)
1e395(%)
1e345(5)
1.395(5)



Table 9 - Bond Angles (°) for Ruj (u=H) 2 (u3~S) (u-ebdp) (CO) 7

Ful3d) = Ryull) = Py(?) 57.1(1) (1) = Ru(ll = Ru(2) 2201
(1) = Rutl) = Pu(3) 2e46(1) PL1) = Ru(l) = 2y{2) 9k 7(1)
L) = Rull) = Py(3) 1446,4(1) Pl1) = Rufl) = S(1) S .8(1)
(1) = Pull) = fPyl2) l46,1(2) £(1) = Rull) = Ru(3) Tet(2)
cty) = Ryfl) = %41) 247(2) ce1) = Ruli) = #(1) ident?)
(W } = Rull) = Pyui2) 115,3(2) c(2) = Rull) = %y(3) 114,41(2)
C(2) - Ru(l) = 2(1) 164,7(2) ) - Rull) = 9(}) GEeU(2)
e = Rull) = €()) 7.7(2) Rufl3) = Ru(2) = Ru(ld (SULARE )
) - Rul2) = Rull) 52.06(€1) ) = Rul2) = Ru(3) Le i)
PL2) = Ru(2) = Rutl) 102,45(1) PL2) e Ryl(2) = Ru(3) 14 9,.,4(1)
P(2) = Ful2) = 5(1) 106e1(1) ct3) = Ryf2) = Ry(l) 111,3(2"
€(3) = Rul(2) =~ Rul3) 102,0(2) €(3) = 8y(2) = S(1) 154,5(2)
£(3) = 2ulz) = r(2) 3h,012) fla) = Ryl2) ~ Ru(l) 140,7(2)
rta) = Rul2) = Py(3) 5,46(2) cla) = Ryl2) = 5(1) 07.2(2)
Clw) - Ry(2) = P(2) 91.21(2) Cta) - Ruil2) = Ct3) G3.,5(3)
Ru(2) = Ru(3) = f'ull) £la3101) “un = Rul3) = Ru(1) 22.501)
() = Rul3) - Pyl2) “hlttl) cte) = Ru(3) = Ru(l) 14042(2)
£(5) = Ru(3) = Pyt2) 9249(2) ct3) w Ru(3) = 5t1) 95 ,7(2)
tta) » Rul3) = Rutl) 101,9(2) ce) * Ruld) = Ru(2) 1f:e59(2)
Cto) = Rul3) = °(1) 10%,7(2) cte) = Ryl(3) = Ct%) Goek(3)
(o & § = Rul3) = Pull) 10%,6(2) et = Ryu(3) = 2y(2) “fel(?2)
S47) = Ru(3) = S(1} 147,2(2) ct?) = Rui3) = C(9) 454303
on = Rul3) = £(3) 101,7(3) Ru(?2) =« S(1) - 2ull) Taer(l)
Pu(3) = S5(3) = "ull) 7544 (1) Pul3) =~ 5(1) - Ryl2) 71.2(1)
) = P(1) - "utl) 114,8(2) £L10) = P(1) = Ry(l) 1i4.1(1)
€(10) - P(1) - 0" 103,5(2) Cltle) = P(1) = Ru(l) Lil.5(010)
e{16) = P(1) - £(8) 100,1¢(2) €lt16) = (1) = C(10) 10400 (2)
)] - PL2) - fy(2) A17,702) ClL22)y = p(2) - Ry{2) 118,7(1)
ct22 - Pt2) = C(9) inl.7(2) CL2#) = P(2) - Rul2) 112.5(1)
Ct2e) - p(2) - 19 i01,.5(2) C(2e) = 0(2) - f£122) lel.2(2)
ntl) = C(1) - 2ull) 17640(2) a(2) - {2 = Ryl i7:.1(5)
0(3) = C43) - %ul?) 177,9(%) Gta) = Cl4) - Ry(2) 177.2(3)
Gts) - (%) - fyt3) 176,1(6) ote) = C(6) - Fal3) 17042106)
n¢?) - C(7} = "uil) 177.36) c(9) = C18) - 2(1) 130461(4)
cta) - €(9) = P2) 122,4(4) Pufe) = H(1') =« 24(1) 10443(01)
ful3) = HI2') = 2ull) 104,6(1) €£(22) = C(23) = €(24) 120,0(3)



(25)
£(27)
ri23)
ce2?)
(31)
c(17)
C(29)
£(33)
S
Cl1%)
ci11)
£L18)
€(19)
e(21)
Ct17)
ct21)

c(z3)
C{as)
Pe2)

c(z21)
c(29)
£(21)
rE2)

£(29)
£(11)
"1
P

f(11)
ce17)
e
pL19

YRR

120,0(3)
122.0(7)
120,5(2)
120,0(3)
120.0(3)
Lén.n(2)
114.2(2)
120,0(3)
1e0.0(4)
120,007
419.2(3)
120,0(3)
120,0(3)
120,0(3%
a13.2(2)
120,0(7)

c(2¢)
ct22)
e(27)
ce2e)
ct32)
cLz2#)
€(33)
e
ctis)
Lerm)
€(15)
Clle)
CcL20)
cl1e)
ct21)

LI I )

(23)
en
c(22)
Cte®)
gi3%)
£(33)
Ctes)
g1
113
(S 8-3]
1o
CtLm
1)
ct21)
t(le)

LI I I I A I I I T I T I I |

~l2e)
£(256)
2(2)

203))
£132)
2(32)
pL2)

cii2)
2(12)
T1%)
(1)

SM1s)
cei8)
20
21

Tadle G- (cond)

120.,0(13)
120,0(3)
113,5(3)
17040(3)
L20.0(7)
120,0(%)
L2.e507)
Lifen(3)
L20.0(23)
147.0(4)
LeZan ()
L70,0(3)

121 0507)
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Table 10 - Final Atomic Coordinates and thermal parameters for Ruj(u=-H)2(u3-S)=
(u=-ebdp) (CO) 7

full)
Ful?)
Pul3)
CYEN
P(1)
FLD)
c(l)
ce2)
e
ct4)
cts)
cee)
(T
0(1)
0t2).
n3)
ey
n(s)
nee)
182
cen)
£(9)
ct23)
o126
€125)
c(26)
c(27)
c(22)
c(29)
£130)
ce31)
c(22)
A EEY]
ce2e)
ceil)
cti2)

47619(3)
31249(3)
46%31(3)
47446(010)
445911)
2274(1)
6170(5)
4523(4)
2116 1t4)
P6T7T7(4)
4398 (5)
6086 (9)
400°¢(5)
7015(3)
436l t4)
1331t4)
2401 (4)
472461102)
604a6(4)
3582(4)
3219(4)
238A (4)
3276(2)
36731(2)
2905(2)
21421(2)
1967(2)
2515(2)
907131
500(3)
1107(3)
6k9(3)
32¢(3)
5264(3)
£863(3)
£242(3)

y

277141 2)
318073(2)
41240(2)
4O26(1)
222%(1)

2423(1)
...‘(,)
1°74(3)
3535(3)
4100 ()
f16644)
4207 ()
3031'r(4)
26ro?)
136x23)
3378(23)
40 (1)
£794(3)
4264007)
3768(3)
2007(3)
2464641(0)
4H6467(2)
4706(2)
4622(2)
4nn0(2)
3736(2)
3012(2)
4235(2)
4365(2)
3741(2)

027(2)
“"‘0(”)
3521(2)
anaa(2)
3457(2)

2

25678(3)
23342(3)
36310(3)
7042(01)
i122(1)
1031(1)
¢563(4)
ac17(4)
114904)
2293 (4)
3631 (4)
4142 (4)
4hi(4)
2616 14)
30L703)
3624104)
27 49(6)
361714
44 57(4)
£263(4)
746 (4)
701 (4)
31(2)
145(2)
1651 (2)
16431(2)
#30(2)
241(2)
211(3)
994 (2)
12162)
139613)
127313)
10511(3)
273(2)
46712)

LIPS

296(2)
32212)
42%(3)

-

371)
351)
31(1)
N4
35(3)
4.03)
bet3)
B6(5)
Ha(e)
£o4)
EPHER)
BEl4)
75 (4)
65103)
4F(2)
2713)
9ci4)
34103)
46413)
£3(1)
52(2)
H1t2)
2(2)
5041)
ELES R
s2011
70(2)
75(2)
a242)
66102)
40113
63(2)
78(2)

ut22)

337(?)
67 (7))
382te)
a0 (1)
33(1)
3608
39(13)
4703)
2ile)
G4a(4)
51(4)
44(4)
I:A(/')
1ala)
6el3)
e
47(3)
4113)
feta)
17 (4)
4503)
31(3)

RIEER

363(2)
313(2)
353(2)
(1)
341
324%)
Lala)
4n(l)
42(3)
50(3)
4t (4)
uela)
47(4)
“7(a)
69(3)
4ll4)
1nuta)
7404)
122(5)
ne ()
v614)
47(3)

23

13(2)
23(2)
Sa(2)
o1
all)
s
i)
1(3)

1)

602)

LEtz)
2(1)
A8}
241)
i)
503,
6(2)
A2
1903)
(1)
243
32)
133)
4n(2)
#(3)
39(3)
37(4)
3n(3)
15(4)
403)

1"zl

(2)
10(2)
36(2)

4(1)

1(01)

(1)

1(3)

(3

243)

3(3)

3(4)
11(3)

4(3)
a2
16(3)
4()
17(2)
12(3)
14(3)
203}
2(2)
0t2)



e ——a

Tadela ©Ccomnd:)

x v 2 ueln utzea) L33 ut23) utl13) ve1z)
ctiy) S7T09(3) Y4463(2) 1319(2) 13(2)
cLLla) 4797(3) 3067(2) 16422(2) 82429
ce1s) 44191(3) 2703(2) 693(2) L P
c(10) 43021(3) 2716(2) 1le0(2) 4501
ctL?) 4176(2) T0L(2) 1535(3) H4(01)
cein) £003(2) 12(2) 1563(3) 6102
cLLy SERT(2) 143(2) 11.2(3) 66(2)
€(29) ©367(2) 461(2) 714(3) 6F(2)
cL21) L8213(2) 1141 (2) 626(2) 52(01) -

cti6) 503912) 1202(2) 1096(2) 3%



Table 11 - Hydrogen parameters for Ruj(u=H);(u3-8) (u-ebdp) (C0) 7

x v z ulal)
Hean) 2966 (%) 195303) 48504) 110

wear) 360¢4) 1950(1) 41904) 110

HE1Y) 3408 2703 76733 110

HEat) 046 3030 3617 110

HI23) 176(2) 656602) 520123 134(7)
HE24) 4004(2) 5165(2) 250 (2) 13607)
4125 3041(2) 47672) 2217421 134(7)
o) 1747(2) 1G67(2) 2204 (22 13447)
HE2T) 1416(2) 136612) 125(2) 134(7)
H(29) 22313) 465 (2) 75603) 136(7)
HE3C) 759(3) 4941 (2) 500 (3) 124(7)
HE21) 181303) 3817(2) 1274 () 134(7)
H{32) +10%(3) 2MO6LL2) 1512(3) 136(7)
4U32) 51603) 2420(2) 177047) 13607)
4(11) £234(2) 3102(2) 1667 ) 136(7)
#012) 647503 3718(2) 34402) 134(7)
HI1) 2372(3) 1506(7) 1934(2) 1316(7)
114) 4427(3) 3050(2) 2025(2) 134(7)
HI19) 3745 (3) 2641(2) 171(2) 174(7)
HELT) 1064(2) 2ai () 142007) 124(7)
¥(12) 4683(2) 42012) 156903) 13447)
419y 6152(2) 62y 11723) 134(7)
it2n) £96202) 252(2) 42°(3) 136(7)

H(21) 6243102) 156202) 38113) 13647



Table 12 - Structure factor listings for Ruj(u=H);(u3-S) (u=-ebdp) (CO) 7
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