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5IF� GPSNBUJPO� PG� TPMJE� QSPEVDU� XJUI� OFX� DSZTUBM

TUSVDUVSF� VTVBMMZ� PDDVST� EVSJOH� TPMJE� TUBUF� DIFNJDBM
SFBDUJPO��5IF� FGGFDUT� PG� UIJT� TUSVDUVSBM� USBOTGPSNBUJPO� PO
UIF� NPSQIPMPHZ� BOE� LJOFUJDT� PG� UIF� SFBDUJPO� EFQFOE� PO
UIF� DSZTUBMMPHSBQIJD� GFBUVSFT� PG� B� TUSVDUVSBM
USBOTGPSNBUJPO�� )FODF� UIF� BCJMJUZ� UP� EFTJHO� BOE� DPOUSPM
UIF� SFBDUJPO� QSPEVDU� XJMM� EFQFOE� PO� UIF� BCJMJUZ� UP
VOEFSTUBOE� BOE� NPSF� JNQPSUBOUMZ� UP� QSFEJDU� UIF
DSZTUBMMPHSBQIJD� DIBSBDUFSJTUJDT� PG� B� TUSVDUVSBM
USBOTGPSNBUJPO�� 5IF� BOBMZTJT� PG� UIF� DVSSFOU� LOPXMFEHF
BOE� VOEFSTUBOEJOH� PG� UIF� DSZTUBMMPHSBQIJD� GFBUVSFT� PG
TUSVDUVSBM� USBOTGPSNBUJPOT� JT� DBSSJFE� PVU� JO� UIJT� XPSL�
4USVDUVSBM� USBOTGPSNBUJPOT� EVSJOH� QIBTF� USBOTGPSNBUJPOT
BSF�EJWJEFE� JOUP� UXP�CSPBE�DMBTTFT�v� UIF� lSFDPOTUSVDUJWFm
USBOTGPSNBUJPOT� BOE� UIF� lEJTQMBDJWFm� USBOTGPSNBUJPOT
FYFNQMJ�FE�CZ�NBSUFOTJUJD�PS�TIFBS�USBOTGPSNBUJPOT��5IJT
EJTUJODUJPO� JT� MBSHFMZ� CBTFE� PO� UIF� NFDIBOJTN� PG
GPSNBUJPO� 	OVDMFBUJPO� BOE�HSPXUI
�PG� UIF�QSPEVDU� QIBTF�
5IF� SFDPOTUSVDUJWF� USBOTGPSNBUJPOT� BSF� UIFSNBMMZ
BDUJWBUFE� JOWPMWF�NJHSBUJPO�PG� JODPIFSFOU� JOUFSGBDF��5IF
EJTQMBDJWF� USBOTGPSNBUJPOT� BSF� BTTPDJBUFE�XJUI� B� HMJTTJMF
DPIFSFOU� PS� QBSUMZ� DPIFSFOU� JOUFSGBDF� UIBU� NJHSBUFT� JO� B
DPOTFSWBUJWF� GBTIJPO�� 5IFSF� JT� BMXBZT� B� DPSSFTQPOEFODF
CFUXFFO� UIF� NBUSJY� BOE� QSPEVDU� QIBTF� UPHFUIFS� XJUI� B
NBDSPTDPQJD�DIBOHF�PG�TIBQF�PG�UIF�USBOTGPSNFE�WPMVNF�
8F� CFMJFWF� UIBU� UIJT� DMBTTJGJDBUJPO� JT� WBMJE� GPS� UIF
TUSVDUVSBM�USBOTGPSNBUJPO�EVSJOH�TPMJE�TUBUF�SFBDUJPOT��5IF
DPNQSFIFOTJWF�TUVEZ�PG�UIF�TUSVDUVSBM�BOE�NPSQIPMPHJDBM
DIBOHFT�EVSJOH�UIF�EFIZESBUJPO�SFBDUJPO�PG�TBNBSJVN�BOE
ZUUSJVN�PYBMBUF�EFDBIZESBUFT�XBT�DBSSJFE�PVU�JO�UIJT�XPSL�
9�SBZ�EJGGSBDUJPO�5(�%5"�NFUIPET�PQUJDBM�NJDSPTDPQZ
5&.� 4&.� 3BNBO� TQFDUSPTDPQZ� BOE� /�� TPSQUJPO
JTPUIFSN�UFDIOJRVFT�XFSF�VTFE��#BTJOH�PO�UIF�BOBMZTJT�PG
TUSVDUVSFT� UIF� PSJFOUBUJPO� SFMBUJPOT� BOE� TIBQF
EFGPSNBUJPOT�PG�DSZTUBMT�UIF�NFDIBOJTNT�PG�UIF�TUSVDUVSBM
USBOTGPSNBUJPO� XFSF� QSPQPTFE�� 5IFTF� USBOTJUJPOT� BSF
TJNJMBS� UP� UIF� EJTQMBDJWF� PS� NBSUFOTJUJD� USBOTGPSNBUJPOT
	'JHVSF
�� )PXFWFS� UIF� DIFNJDBM� SFBDUJPO� DBVTFT� UIF
USBOTGPSNBUJPO�JO�UIJT�DBTF��8F�VTFE�UIF�DSZTUBMMPHSBQIJD
UIFPSJFT�PG�NBSUFOTJUJD� USBOTGPSNBUJPO� GPS� UIF�BOBMZTJT�PG
SFBDUJPO�SFMBUFE�EFGPSNBUJPO��%FUBJMFE�BOBMZTJT�PG�BUPNJD
EJTQMBDFNFOUT�XBT�DBSSJFE�PVU� BOE� TUSBJO� FMMJQTPJET�XFSF
PCUBJOFE� GPS�FBDI�DBTF��5IF� SFBDUJPO�SFMBUFE�EFGPSNBUJPO
EFUFSNJOFT� UIF� DIBSBDUFS� PG� UIF� GSBDUVSF� EVSJOH� UIF
SFBDUJPO�`



��UI�&VSPQFBO�$SZTUBMMPHSBQIJD�.FFUJOH���SE���UI�"VHVTU������3PWJOK�$SPBUJB

Acta Cryst.�	����
��" �T���``````````````````�``````````````````�``````````````````�``````````````````�```````````�

� $IBOHJOH� DSZTUBM� TIBQF� EVSJOH� EFIZESBUJPO� PG
4N�	$�0�
����)�0� JO� SFMBUJPO� UP� DSZTUBM� TUSVDUVSF�� 0SJFOUBUJPO
SFMBUJPOT��<���>������<���>��<���>������<���>��	���
������	���
�

� EFIZESBUJPO� SFBDUJPO� TUSVDUVSBM� USBOTGPSNBUJPO
EJTQMBDJWF�USBOTGPSNBUJPO�SFBDUJPO�SFMBUFE�EFGPSNBUJPO�GSBDUVSF
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DSZTUBMMJOF� DPPSEJOBUJPO� QPMZNFST� UIBU� BSF� CPUI� IJHIMZ
QPSPVT� BOE� QPTTFTT� MBSHF� JOUFSOBM� TVSGBDF� BSFBT�� "T� B
SFTVMU�PG�UIFJS�TUSVDUVSBM�EJWFSTJUZ�DIFNJDBM�UVOBCJMJUZ�BOE
XJEF� SBOHF� PG� BQQMJDBUJPOT� UIFTF� NBUFSJBMT� IBWF� HBJOFE
QPQVMBSJUZ� PWFS� UIF� MBTU� DPVQMF� PG� EFDBEFT� BOE� B
TJHOJGJDBOU� OVNCFS�PG� EJGGFSFOU� GSBNFXPSL� TUSVDUVSFT� BSF
OPX� LOPXO�� %FTQJUF� UIF� MBSHF� WBSJFUZ� JO� UIF� TUSVDUVSFT
BOE� JO� UIF�CVJMEJOH�CMPDLT� SFMBUJWFMZ� GFX�.0'T�QPTTFTT
TJHOJGJDBOU� TUSVDUVSBM� GMFYJCJMJUZ� BOE� FWFO� GFXFS� FYIJCJU
DPOUJOVPVT�NPUJPOT�SBUIFS�UIBO�EFGJOFE�QIBTF�USBOTJUJPOT�
5IJT� UBML� XJMM� GPDVT� PO� UIF� EJTDPWFSZ� PG� UIF� OPWFM

GMFYJCJMJUZ� FYIJCJUFE� CZ� B� QSFWJPVTMZ� SFQPSUFE� XJOF�SBDL
.0'�� 5IJT� .0'� JT� B� SBSF� FYBNQMF� UIBU� TIPXT� B� MBSHF
DPOUJOVPVT� CSFBUIJOH� NPUJPO� XIJDI� JOWPMWFT
DPOTJEFSBCMF� DIBOHFT� JO� QPSF� TIBQF� BOE� TJ[F�� 5IFTF
DIBOHFT�XFSF�OPU�BQQBSFOU� GSPN�UIF�PSJHJOBMMZ�QVCMJTIFE
HSBWJNFUSJD�BETPSQUJPO�JTPUIFSN�CVU�IBWF�CFFO�JEFOUJGJFE
CZ� FYUFOTJWF� DSZTUBMMPHSBQIJD� TUVEJFT� PO� UIF
BT�TZOUIFTJTFE�NBUFSJBM��5IF�CSFBUIJOH�FGGFDU�PDDVST� JO�B
TJOHMF� DSZTUBM�UP�TJOHMF� DSZTUBM� USBOTGPSNBUJPO� XJUI� UIF
DIBOHF� EFQFOEJOH� PO� UIF� BNPVOU� BOE� UZQF� PG� DPOUBJOFE
TPMWFOU�� 5IFTF� TUSVDUVSBM� DIBOHFT� TUSPOHMZ� BGGFDU� UIF
NBUFSJBMT�HBT�VQUBLF��5IF�TFMFDUJWJUZ�IBT�CFFO�NPOJUPSFE
in situ VTJOH� CPUI� TJOHMF� DSZTUBM� BOE� QPXEFS� 9�SBZ
EJGGSBDUJPO�UFDIOJRVFT

�3FQSFTFOUBUJPO�PG�UIF�DIBOHJOH�QPSF�TIBQF�VQPO�MPTT�PG
UIF�BT�TZOUIFTJTFE�TPMWFOU
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