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a9 2 Anevasazasyluliana [Cu(w),], SiF.0.5H,0

(Lisywazaaulalasian)

azmau X/a Y/b Z/c U
Cu(1) 0.41752(5)  0.54732(8)  0.73730(8)  0.0319(3)
s(11) 0.4558(1) 0.6097(2) 0.5717(2) 0.0315(7)
c(11) 0.4792(4) 0.7336(6) 0.5959(7) 0.037(3)
N(111) 0.4833(5) 0.7961(6) 0.5143(7) 0.071(4)
N(112) 0.4932(4) 0.7656(5) 0.6932(6) 0.049(3)
5(12) 0.4925(1) 0.5386(2) 0.8749(2) 0.0377(7)
c(12) 0.5678(4) 0.5240(7) 0.8227(8) 0.042(3)
N(121) 0.5778(3) 0.5158(8) 0.7210(7) 0.069(3)
N(122) 0.6151(4) 0.5143(7) 0.8933(8) 0.071(7)
$(13) 0.3781(1) 0.3919(2) 0.6711(2) 0.0339(7)
c(13) 0.3436(4) 0.3078(7) 0.7597(7) 0.042(3)
N(131) 0.3464(5) 0.3201(6) 0.8657(7) 0.063(3)
N(132) 0.3151(5) 0.2278(7) 0.7185(7) 0.078(4)
S(14) 0.3442(1) 0.6587(2) 0.8143(2) 0.0365(7)
c(14) 0.3139(4) 0.7406(6) 0.7186(7) 0.038(3)
N(141) 0.3184(4) 0.7223(6) 0.6128(6) 0.046(3)
N(142) 0.2841(5) 0.8233(7) 0.7586(7) 0.069(4)
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MTNN 2 (6d)

hERED X/a Y/b Z/c U
Cu(2) 0.42507(5) 0.53784(8) 0.21679(9) 0.0363(3)
s(21) 0.3971(1) 0.4392(2) 0.3696(2) 0.0377(7)
Cc(21) 0.4369(4) 0.3277(65 0.3629(7) 0.036(3)
N(211) 0.4713(4) 0.3016(5) 0.2801(7) 0.061(3)
N(212) 0.4337(5) 0.2637(6) 0.4457(7) 0.078(4)
S(22) 0.52995(9) 0.5312(2) 0.1599(2) 0.0309(6)
Cc(22) 0.5767(3) 0.5571(6) 0.2696(6) 0.025(2)
N(221) 0.6349(3) 0.5896(6) 0.2557(6) 0.047(3)
N(222) 0.5541(3) 0.5547(7) 0.3701(6) 0.054(3)
S(23) 0.3887(1) 0.6905(2) 0.2955(2) 0.0370(7)
C(23) 0.3613(4) 0.7732(6) 0.1982(7) 0.034(3)
N(231) 0.3313(4) 0.8552(6) 0.2269(6) 0.052(3)
N(232) 0.3704(4) 0.7551(6) 0.0923(6) 0.051(3)
S(24) 0.3725(1) 0.4969(2) 0.0057(2) 0.0389(7)
C(24) 0.2940(4) 0.5075(7) 0.0870(8) 0.042(3)
N(241) 0.2730(3) 0.4884(7) 0.1850(7) 0.061(3)
N(242) 0.2550(4) 0.5331(8) 0.0097(7) 0.074(4)
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AINd 2 (69)

armaN X/a Y/b Z/c U

Si 0.42507(5) 0.53784(8) 0.21679(9) 0.0363(3)
F(1) 0.3971(1) 0.4392(2) 0.3696(2) 0.0377(7)
F(2) 0.4369(4) 0.3277(6) 0.3629(7) 0.036(3)

F(3) 0.4713(4) 0.3016(5) 0.2801(7) 0.061(3)

F(4) 0.4337(5) 0.2637(6) 0.4457(7) 0.078(4)

F(5) 0.52995(9) 0.5312(2) 0.1599(2) 0.0309(6)
F(6) 0.5767(3) 0.5571(6) 0.2696(6) 0.025(2)

o* 0.6349(3) 0.5896(6) 0.2557(6) 0.047(3)

* Site Occupancy Factor = 0.5
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1997 3 ANAUDNBEA ANULATWITINLABIYDY axmaﬂa‘[ﬂimu

lulaana [Cu(tw),], SiF,.0.5H,0

acmay X/a Y/b Z/c¢ U

H(111a) 0.4768(-) 0.7782(-) 0.4518(-) 0.104(-)
H(111b) 0.4944(-) 0.8678(-) 0.5192(-) 0.104(-)
H(112a) 0.5119(-) 0.8127(-) 0.6997(-) 0.074(-)
1H(112b) 0.4886(-) 0.7162(-) 0.7670(-) 0.074(-)
H(121a) 0.5498(-) 0.5529(-) 0.6709(-) 0.113(-)
H(121b) 0.6238(-) 0.5380(-) 0.7010(-) 0.113(-)
H(122a) 0.5980(-) 0.5254(-) 0.9617(-) 0.111(-)
H(122b) 0.6443(-) 0.4573(-) 0.8927(-) 0.111(-)
H(131a) 0.3331(-) 0.2453(-) 0.8796(-) 0.096(-)
11(131b) 0.3129(-) 0.3606(-) 0.9023(-) 0.096(-)
1(132a) 0.2841(-) 0.1719(-) 0.7616(-) 0.120(-)
H(132b) 0.2940(-) 0.2137(-) 0.6480(-) 0.120(-)
H(141a) 0.3066(-) 0.7792(-) 0.5692(-) 0.074(-)
11(141b) 0.3527(-) 0.6798(-) 0.5879(-) 0.074(-)
11(142a) 0.2727(-) 0.8831(-) 0.6926(-) 0.101(-)
11(142b) 0.2727(-) 0.8136(-) 0.8399(-) 0.101(-)
H(211a) 0.5052(-) 0.3125(-) 0.2234(-) 0.092(-)
H(211b) 0.4480(-) 0.2436(-) 0.2501(-) 0.092(-)
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MINN 3 (6D)

arfad X/a Y/b Z/c U

H(212a) 0.4307(-) 0.3007(-) 0.5142(-) 0.117(-)
H(212b) 0.4659(-) 0.2072(-) 0.4467(-) 0.117(-)
H(221a) 0.6599(-) 0.5976(-) 0.3126(-) 0.069(-)
H(221b) 0.6604(-) 0.5546(-) 0.2019(-) 0.069(-)
H(222a) 0.5115(-) 0.5433(-) 0.3952(-) 0.086(-)
H(222b) 0.5759(-) 0.5719(-) 0.4277(-) 0.086(-)
H(231a) 0.3047(-) 0.8885(-) 10.1730(-) 0.079(-)
H(231b) 0.3295(-) 0.8902(-) 0.2943(-) 0.079(-)
H(232a) 0.3465(-) 0.7856(-) 0.0347(-) 0.084(-)
H(232b) 0.3977(-) 0.6976(-) 0.0884(-) 0.084(-)
H(241a) 0.2246(-) 0.4936(-) 0.1884(-) 0.095(-)
H(241b) 0.3065(-) 0.4701(-) 0.2448(-) 0.095(-)
H(242a) 0.2147(-) 0.5695(~) 0.0204(-) 0.111(-)
H(242b) 0.2273(-) 0.4859(-) 0.0000(-) 0.111(-)
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e 4 meuearnnilnaiusezaniluluana [Cu(w) ], SiF.0.5H,0

(Lismezaaulalasian) (1000 Uy)

azmay U, U,, U, Uy, Uy, U,
Cu(1) 0.0332(5)  0.0356(5)  0.0269(6) 0.0019(5)  0.0004(5)  0.0075(5)
s(11) 0.044(1) 0.031(1) 0.019(1) -0.003(1)  0.004(1)  -0.0011(9)
c(11) 0.052(6) 0.034(5) 0.024(5) -0.012(4)  0.007(4)  -0.001(4)
N(111) 0.138(9) 0.038(4) 0.037(5) -0.020(6)  0.014(6)  0.007(4)
N(112) 0.075(6) 0.033(4) 0.040(5) ~0.016(4) -0.008(5)  -0.015(4)
s(12) 0.033(1) 0.054(1) 0.026(1) 0.008(1) -0.005(1) 0.005(1)
c(12) 0.021(4) 0.046(5) 0.058(6) 0.004(4)  -0.012(4)  0.016(5)
N(121) 0.032(4) 0.120(8) 0.054(5) 0.004(5) 0.010(4)  0.036(6)
N(122) 0.038(5) 0.087(7) 0.087(7) -0.002(5) -0.015(5)  0.028(6)
$(13) 0.042(1) 0.033(1) 0.027(1) -0.007(1) 0.002(1) 0.003(1)
c(13) 0.051(6) 0.043(5) 0.032(5) -0.009(5) -0.002(5)  0.008(5)
N(131) 0.087(7) 0.055(5) 0.045(6) -0.011(5)  0.023(5) -0.001(5)
N(132) 0.115(8) 0.066(6) 0.053(6) -0.051(6)  0.011(6)  0.003(5)
$(14) 0.043(1) 0.042(1) 0.024(1) 0.014(1)  0.000(1)  0.003(1)
c(14) 0.038(5) 0.036(5) 0.041(6) 0.004(4)  -0.008(5)  0.005(5)
N(141) 0.057(5) 0.060(5) 0.022(4) 0.021(4) 0.002(4)  0.007(4)
N(142) 0.096(7) 0.067(6) 0.045(6) 0.047(5)  0.007(5)  0.008(5)
Cu(2) 0.0360(5) 0.0398(6) 0.0330(6) 0.0019(5) -0.0024(5) 0.0049(5)
s(21) 0.050(1) 0.031(1) 0.032(1) 0.007(1)  0.013(1)  0.006(1)
c(21) 0.050(6) 0.029(4) 0.028(5) 0.005(4) 0.005(4)  -0.008(4)
N(211) 0.084(6) 0.033(4) 0.065(6) 0.008(4)  0.034(6)  0.004(4)
N(212) 0.15(1) 0.038(5) 0.051(6) 0.032(6)  0.033(7)  0.005(4)
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AN 4 (68)

arnay U, U, U, U, Uy, U,s
S(22) 0.030(1) 0.040(1) 0.023(1) -0.003(1)  -0.0005(9)  0.001(1)
c(22) 0.016(3) 0.034(4) 0.025(4) 0.000(3)  -0.001(3)  -0.002(4)
N(221) 0.031(4) 0.078(6) 0.031(5) -0.002(4) -0.004(4)  -0.007(4)
N(222) 0.036(4) 0.102(7) 0.022(4) -0.015(5)  0.004(4)  -0.003(5)
S(23) 0.051(1) 0.033(1) 0.027(1) 0.008(1)  -0.003(1)  0.004(1)
c(23) 0.038(5) 0.028(4) 0.036(5) -0.005(4) -0.000(5)  0.004(4)
N(231) 0.069(6) 0.046(5) 0.042(5) 0.022(4)  0.001(5)  0.006(4)
N(232) 0.077(8) 0.053(5) 0.022(4) 0.017(5) -0.003(4)  0.011(4)
S(24) 0.030(1) 0.058(1) 0.029(1)  0.000(1)  0.004(1)  -0.008(1)
c(24) 0.036(5) 0.053(6) 0.039(6) 0.001(5)  0.002(5)  -0.004(5)
N(241) 0.037(4) 0.103(7) 0.044(5) -0.013(5)  0.013(4)  0.012(5)
N(242) 0.033(4) 0.131(9) 0.058(6) 0.022(6)  -0.012(4)  -0.009(7)
Si 0.027(1) 0.044(1) 0.015(1) 0.007(1)  0.0015(9)  0.003(1)
F(1) 0.045(3) 0.051(3) 0.019(2) ~0.001(3) -0.004(2) -0.002(3)
F(2) 0.049(3) 0.095(4) 0.013(2) 0.009(3)  -0.001(2)  0.005(3)
F(3) 0.158(7) 0.085(5) 0.041(4) 0.072(5)  -0.025(4)  -0.025(4)
F(4) 0.085(5) 0.221(9) 0.043(4) -0.101(6)  -0.006(4)  0.027(5)
F(5) 0.130(6) 0.130(6) 0.047(4) ~0.078(6)  0.024(4)  -0.014(4)
F(6) 0.24(1) 0.23(1) 0.029(4) 0.201(9)  0.003(5)  0.004(5)
o* 0.19(2) 0.11(2) 0.19(2) -0.06(2)  -0.07(2)  -0.01(2)
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a1n 5 anuemwuszluluena [Cu(t),), SiFe.0.5H,0

asmaN anusmiuse ()
Ccu(1)-S(11) 2.336(3)
Cu(1)-S(12) 2.320(2)
Cu(1)-S(13) 2.349(2)
Cu(1)-5(14) 2.331(3)
S(11)-C(11) 1.726(9)
C(11)-N(111) 1.30(1)
C(11)-N(112) 1.30(1)
$(12)-C(12) 1.727(8)
C(12)-N(121) 1.27(1)
C(12)-N(122) 1.33(1)
$(13)-C(13) 1.713(9)
C(13)-N(131) 1.31(1)
C(13)-N(132) 1.31(1)
S(14)-C(14) 1.717(9)
C(14)-N(141) 1.32(1)
C(14)-N(142) 1.31(1)
Cu(2)-S(21) 2.354(3)
Cu(2)-5(22) 2.327(2)
Cu(2)-5(23) 2.353(3)
Cu(2)-S(24) 2.331(3)
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519N 5 (68)

aznaN anueiuse (A)
s(21)-C(21) 1.689(8)
C(21)-N(211) 1.30(1)
C(21)-N(212) 1.32(1)
S(22)-C(22) A 1.705(8)
C(22)-N(221) 1.31(1)
C(22)-N(222) 1.32(1)
S(23)-C(23) 1.714(9)
C(23)-N(231) 1.30(1)
C(23)-N(232) 1.33(1)
S(24)-C(24) 1.708(9)
C(24)-N(241) 1.31(1)
C(24)-N(242) 1.30(1)
Si-F(1) | 1.688(5)
Si-F(2) 1.701(5)
Si-F(3) 1.641(7)
Si-F(4) 1.642(8)
Si-F(5) 1.653(8)
Si-F(6) 1.63(1)
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maadl 6 yuuszluluena [Cu(w),l, SiF.0.5H,0

acnad

yaiuas (296)

S(11)-Cu(1)-8(12)
S(11)-Cu(1)-5(13)
S(11)-Cu(1)-5(14)
S(12)-Cu(1)-8(13)
s(12)-Cu(1)-S(14)
S(13)-Cu(1)-S(14)
Cu(1)-S(11)-C(11)
S(11)-C(11)-N(111)
S(11)-C(11)-N(112)
N(111)-C(12)-N(112)
Cu(1)-5(12)-C(12)
S(12)-C(12)-N(121)
S(12)-C(12)-N(122)
N(121)-C(12)-N(122)
Cu(1)-8(13)-C(13)
S(13)-C(13)-N(131)
S(13)-C(13)-N(132)

N(131)-C(13)-N(132)

114.47(9)
97.24(9)
111.31(9)
116.87(9)
100.98(9)
116.66(9)
106.2(3)
118.8(7)
121.9(7)
119.3(8)
111.4(3)
121.9(7)
117.5(8)
120.5(8)
119.4(3)
122.1(7)
117.8(7)

120.1(9)
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@599 6 (68)

aLna N yauiuss (asm)
Cu(1)-S(14)-C(14) - 111.3(3)
S(14)-C(14)-N(141) 122.0(7)
S(14)-C(14)-N(141) 119.4(7)
N(141)-C(14)-N(142) 118.5(8)
S(21)-Cu(2)-S(22) 117.25(9)
S(21)-Cu(2)-5(23) 93.39(9)
S(21)-Cu(2)-S(24) 115.4(1)
S(22)-Cu(2)-5(23) 117.79(9)
S(22)-Cu(2)-S(24) 101.06(9)
S(23)-Cu(2)-S(24) ' 112.86(9)
Cu(2)-s(21)-C(21) 108.2 (3)
S(21)-C(21)-N(211) 123.1(7)
S(21)-C(21)-N(212) 119.2(7)
N(211)-C(21)-N(212) 117.7(8)
Cu(2)-S(22)-C(22) 107.9(3)
S(22)-C(22)-N(221) 120.3(6)
S(22)-C(22)-N(222) 121.5(6)
N(221)-C(22)-N(222) 117.8(7)
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AN 6 (68)

arnaN

yaniuse (asen)

Cu(2)-S(23)-C(23)
S(23)-C(23)-N(231)
S(23)-C(23)-N(232)
N(231)-C(23)-N(232)
Cu(2)-S(24)-C(24)
S(24)-C(24)-N(241)
S(24)-C(24)-N(242)
N(241)-C(24)-N(242)
F(1)-Si-F(2)
F(1)-Si-F(3)
F(1)-Si-F(4)
F(1)-Si-F(5)
F(1)-Si-F(8)
F(2)-Si-F(3)
F(2)-Si-F(4)
F(2)-Si-F(5)

F(2)-Si-F(6)

111.3(3)
120.0(7)
121.1(8)
118.8(8)
104.7(3)
121.5(7)
118.2(7)
120.3(8)
179.5(3)
90.3(3)
90.2(3)
90.1(3)
89.5(3)
89.6(3)
90.3(3)
89.4(3)

90.6(3)
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@139 6 (@)

LAY yuiuse (asn)
F(3)-Si-F(4) 89.0(4)
F(3)-Si-F(5) 89.0(4)
F(3)-Si-F(6) 179.8(4)
F(4)-Si-F(5) 178.1(4)
F(4)-Si-F(8) 91.1(5)
F(5)-Si-F(6) 90.8(5)
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sui 18 Tﬂiqa%ﬁﬂmaqatﬁmwa«m*nlaaau [Cu(tu),]’

(Lismazaaulalasian), (aanah 1)

-43-



N23¢

c23

823

ﬁ o e O;Q\V__O
N222

c2t 9]
! 1; N214

Q
0o

N212

sun 19 Tanadnluanaioiuauaniaasy (Cu(m),]’

(‘[maqaﬁ 2)

—-44-



\

sun 20 Tassanluanaamvsuanlasau [Cu(tw),]

(Lisnazaaulalasiu), (luanah 2)
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(c-axis)

quit 21 Tawaaluenauaandn [Cu(w),), SiF,.0.5H,0

Tuniladmie (Lisuezaaulalasian)
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