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

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

�$SZTUBMMJUF� TJ[F� BMPOH�a� BYJT� 	SFE� DJSDMFT
� MFGU� PSEJOBUF

BOE� NJDSP�TUSBJO� 	CMVF� USJBOHMFT
� SJHIU� PSEJOBUF
� PG� WBSJPVT
NPMBS`UZQFT�� $SZTUBMMJUF� TJ[F`BMPOH� UIF� EJSFDUJPO� PG`D� BYJT`TIPXT
BOBMPHVFT�CFIBWJPS�

�DSZTUBMMJUF�TJ[F
�NJDSP�TUSBJO
�FOBNFM�EFWFMPQNFOU

MS14-P11�)JHI�UFNQFSBUVSF
�IJHI�QSFTTVSF
IZESPUIFSNBM�TZOUIFTJT�PG�VSBOJVN�TJMJDBUFT

BOE�HFSNBOBUFT
,XBOH�)XB�-JJ�

���%FQBSUNFOU�PG�$IFNJTUSZ
�/BUJPOBM�$FOUSBM�6OJWFSTJUZ
�;IPOHMJ

5BJXBO

FNBJM��MJJLI!DD�ODV�FEV�UX
.PTU� VSBOJVN� NJOFSBMT� DBO� CF� DMBTTJGJFE� BT� PYJEJ[FE

TQFDJFT�JO�XIJDI�6�JT�GVMMZ�PYJEJ[FE�UP�6��
�BOE�SFEVDFE
TQFDJFT
� JO� XIJDI� 6� PDDVST� QSJNBSJMZ� BT� 6���� 6SBOZM
TJMJDBUFT�BSF�BO�JNQPSUBOU�HSPVQ�PG�6	7*
�NJOFSBMT�JO�UIF
BMUFSFE� [POFT� PG�NBOZ� VSBOJVN� EFQPTJUT��� 0OF� OBUVSBMMZ
PDDVSSJOH�6	*7
�TJMJDBUF�FYJTUT
�OBNFMZ�DPGGJOJUF�	64J0�

XIJDI�JT�BO�JNQPSUBOU�PSF�NJOFSBM�GPS�VSBOJVN��/VNFSPVT
TZOUIFUJD� 6	7*
� TJMJDBUFT� BOE� HFSNBOBUFT� DPOUBJOJOH
PSHBOJD� BNJOFT� PS� BMLBMJ� NFUBMT� BT� DPVOUFSDBUJPOT� IBWF
BMTP�CFFO�SFQPSUFE���*O�DPOUSBTU�UP�UIF�6	7*
�DPNQPVOET

UIF� DIFNJTUSZ� PG� NBUFSJBMT� DPOUBJOJOH� 6	7
� JT
DPOTJEFSBCMZ�MFTT�EFWFMPQFE�PXJOH�UP�UIF�UFOEFODZ�PG�6��
UP� FJUIFS� PYJEJ[F� UP� 6��� PS� EJTQSPQPSUJPOBUF� UP� 6��� BOE
6���`8F� IBWF� TZOUIFTJ[FE� B� 6	7
� TJMJDBUF� BOE� B
HFSNBOBUF� CZ� B� IJHI�5
� IJHI�1� IZESPUIFSNBM�NFUIPE� JO
HPME� BNQPVMFT� DPOUBJOFE� JO� B� IJHI�QSFTTVSF� SFBDUJPO
WFTTFM� BU� DB�� ���� u$� BOE� ���� .1B��a,3b� 'PMMPXJOH� UIF
TZOUIFTJT� PG� UIF� 6	7
� DPNQPVOE
� B� OVNCFS� PG
NJYFE�WBMFODF� VSBOJVN� TJMJDBUFT� BOE� HFSNBOBUFT� IBWF
CFFO�TZOUIFTJ[FE
�GPS�FYBNQMF
�B�NJYFE�WBMFODF�6	*7
7

TJMJDBUF
� $T�,	60
�4J�0��
�c� 6	*7
7*
� HFSNBOBUF

$T�6	60�
�	(F�0�
���)�0
�d� 6	7
7*
� HFSNBOBUFT

"�	6�0�
(F�0�� 	"� �� 3C
� $T

�e� BOE� B� 6	*7
7
7*

TJMJDBUF
� /B�6*70�	670
�	67�7*0�
�4J�0��
�f� JO� XIJDI
UISFF� PYJEBUJPO� TUBUFT� PG� VSBOJVN� DP�FYJTU� JO� POF
DPNQPVOE�� *O� BEEJUJPO
� UFUSBWBMFOU�VSBOJVN� DPNQPVOET

$T�64J�0���BOE�$T�6(F�0��
�g,3h�XFSF�BMTP�TZOUIFTJ[FE�
"MM� NFNCFST� JO� UIF� GBNJMZ� PG� VSBOJVN� TJMJDBUFT� BOE
HFSNBOBUFT�XJUI�UIF�PYJEBUJPO�TUBUFT�PG�VSBOJVN�GSPN���
UP����IBWF�CFFO�PCTFSWFE�``

��`	B
� #VSOT
� 1�� $��Rev. Mineral.� ����
� 38
� ������� 	C

'JODI
� 3�� +��� .VSBLBNJ
� 5�� Rev. Mineral.� ����
� 38

�������
��� 	B
`8BOH
� 9��� )VBOH
� +��� +BDPCTPO
� "�� +�� J�� Am�

Chem�� Soc�� ����
� 124
� ������������� 	C
� -JO
� $��)��
$IJBOH
�3��,���-JJ
�,��)��J. Am. Chem. Soc.� ����
�131

����������
���	B
�$IFO
�$��4���-FF
�4��'���-JJ
�,��)�`�J��Am��Chem�

Soc�� ����
�127
� ������������� 	C
�/HVZFO
�2��#���$IFO

$��-���$IJBOH
�:��8���-JJ
�,��)��Inorg. Chem.�����
�51

�����������	D
�-FF
�$��4���8BOH
�4��-���-JJ
�,��)��J. Am.
Chem. Soc.�����
�131
��������������	E
�/HVZFO
�2��#��
-JV
�)��,���$IBOH
�8��+���-JJ
�,��)��Inorg. Chem.�����

50
� ����������� 	F
�-JO
�$��)���-JJ
�,��)��Angew��Chem�
Int��Ed�� ����
�47
� ����������� 	G
�-FF
�$��4���-JO
�$��)��
8BOH
�4��-���-JJ
�,��)��Angew. Chem. Int. Ed.�����
�49

�����������	H
�-JV
�)��,���-JJ
�,��)��Inorg. Chem.�����

50
� ����������� 	I
� /HVZFO
� 2�� #��� -JJ
� ,��)�� Inorg.
Chem. ����
�50
�����������

�VSBOJVN
�TJMJDBUF
�HFSNBOBUF
�IZESPUIFSNBM


