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_cell angle_alpha 63.20(1)

_cell_angle_beta 74.74(2)

_cell_angle_gamma 75.42(2)

_cell volume 3594 (2)

_cell formula units 2 2

542




© 2003 American Chemical Society, Org. Lett., Shimizu 01030014k Supporting Info Page 43

Y _cell measurement _reflns_used 19412
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_diffrn_measurement_device_type 'Rigaku RAXIS-RAPID Imaging Plate'
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_refine ls R factor gt 0.0863 )
_refine_ls wR_factor ref 0.2463
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_atom_type_scat_dispersion_imag
_atom_type_scat_source
'‘Cc* 'C' 0.003 0.002
;International Tables for Crystallography
(1992, Vol. C, Tables 4.2.6.8 and 6.1.1.1)
'H* 'H* 0.000 0.000 .
;International Tables for Crystallography
(1992, Vol. C, Table 6.1.1.2)
’
'Se' 'Se’ -0.093 2.226
;International Tables for Crystallography
{1992, Vol. C, Tables 4.2.6.8 and 6.1.1.1)
'‘O' 'O' 0.011 0.006
;International Tables for Crystallography
(1992, Vol. C, Tables 4.2.6.8 and 6.1.1.1)
[
'‘Ag" 'Ag' -0.897 1.101
;International Tables for Crystallography
(1992, Vol. C, Tables 4.2.6.8 and 6.1.1.1)
'‘F' 'F' 0.017 0.010
;International Tables for Crystallography
(1992, Vol. C, Tables 4.2.6.8 and 6.1.1.1)
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_atom_site_calc_flag
_atom_site refinement_flags
_atom_site_disorder_assembly
_atom_site_disorder_group

Ag(1l) Ag 0.0887(1) 0.8606(1) 0.38050(9) 0.0472(4) Uani 1.00°d .
Ag(2) Ag -0.0094(1) 0.7367(1) 0.53454(8) 0.0502(5) Uani 1.00 d .
Ag(3) Ag 0.5524(1) 0.43328(9) 0.28494(8) 0.0456(4) Uani 1.00 4 .
Ag(4) Ag 0.4291(1) 0.56533(10) 0.16166(9) 0.0441(4) Uani 1.00 d .
Ag(5) Ag 0.2388(1) 0.86039(9) -0.04721(8) 0.0389(4) Uani 1.00 4 .
Se(l) Se 0.0762(2) 0.7694 (1) 0.6304(1) 0.0374(5) Uani 1.00 d .
Se(2) Se -0.1102(1) 0.6261(1) 0.6815(1) 0.0369(5) Uani 1.00 4 .
Se(3) Se 0.1504(2) 0.5827(1) 0.5582(1) 0.0381(5) Uani 1.00 d .
Se(4) Se 0.2980(2) 0.7187(1) 0.3878(1) 0.0425(5) Uani 1.00 4 .
Se(5) Se 0.2707(2) 0.9366(1) 0 0.0468(5) Uani 1.00 d .
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Se(6) Se 0.2223(2) 0.8965(1) 0.4586 (1) 0.0402(5) Uani 1.00 d .
Se(7) Se 0.2096(2) 0.6090(1) 0.26759{(10) 0.0354(5) Uani 1.00 d .
Se(8) Se 0.2690(2) 0.6945(1) 0.06847(9) 0.0333(4) Uani 1.00 d .
Se(9) Se 0.2950(2) 0.4872(1) 0.12786(9) 0.0330(4) Uani 1.00 d .
Se{10) Se 0.4389(1) 0.3311(1) 0.2673(1) 0.0340(5) Uani 1.00 4 .
Se(1l1) Se 0.6058(2) 0.2900(1) 0.4046(1) 0.0375(5) Uani 1.00 4 .
Se(12) Se 0.3507(2) 0.4454 (1) 0.4112(1) 0.0366(5) Uani 1.00 d
Se(13) Se 0.1030(2) 0.9130(1) 0.0699(1) 0.0375(5) Uani 1.00 d .
Se(14) Se 0.4204(2) 0.8672(1) 0.0777(1) 0.0439(5) Uani 1.00 4 .
Se(15) Se 0.3988(2) 0.9812(1) -0.1050(1) 0.0382(5) Uani 1.00 4 .
Se(16) Se 0.2621(2) 0.9341 (1) -0.2088(1) 0.0422(5) Uani 1.00 d .
Se(17) Se 0.1278(2) 0.7776(2) -0.1763(1) 0.0572(7) Uani 1.00 d .
Se(18) Se -0.0190(2) 0.8594(1) -0.0416 (1) 0.0401(5) Uani 1.00 4 .
F(1) F -0.113(1) 0.7303(8) 0.2766(6) 0.057(4) Uani 1.00 4 .
F(2) F -0.2594(9) 0.7661(6) 0.3532(6) 0.045(3) Uani 1.00 d .
F(3) F -0.1650(10) 0.6429(6) 0.3895(6) 0.046(3) Uani 1.00 d .
F(4) F -0.380(1) 0.9190(8) 0.4132(9) 0.076(5) Uani 1.00 4 .
F(5) F -0.327(1) 1.0213(8) 0.4091(9) 0.074(5) Uani 1.00 d .
F.(6) F -0.391(1) 0.930(1) 0.5169(8) 0.096(5) Uani 1.00 d .
F(7) F 0.770(1) 0.6530(9) 0.2110(10) 0.083(5) Uani 1.00 d .
F(8) F 0.658(2) 0.659(1) 0.3113(9)- 0.090(6) Uani 1.00 d .
F(9) F 0.621(2) 0.7495(9) 0.206(1) 0.100(6) Uani 1.00 d .
F(10) F 0.922(2) 0.457(1) 0.084(1) 0.144(7) Uani 1.00 4 .
F(11) F 0.891(1) 0.571(1) 0.0856 (8) 0.102(7) Uani 1.00 4 .
F(12) F 0.832(1) 0.560(1) 0.0006(7) 0.082(5) _ Uani 1.00 4 .
F(13) F 0.746(1) 0.761(2) -0.130(1) 0.126(8) ~ Uani 1.00 4 .
F(14) F 0.656(2) 0.732(1) -0.023(1) 0.144(9) Uani 1.00 d .
F(15) F 0.687(2) 0.850(1) -0.090(1) 0.129(9) Uani 1.00.d4 .
0(1) O -0.012(1) 0.8053(10) 0.3296(8) 0.062(5) Uani 1.00 4 .
0(2) O -0.045(2) 0.703(1) 0.4424(9) 0.089(7) Uani 1.00 d .
0(3) 0 -0.110(2) 0.925(1) 0.408 (1) 0.114(7) Uani 1.00 4 .
0(4) 0O -0.187(2) 0.831(2) 0.504 (1) 0.20(1) Uani 1.00 4 .
0(5) O 0.566(1) 0.5528(8) 0.2970(7) 0.050(4) Uani 1.00 d .
0(6) O 0.520(1) 0.6489(10) 0.1832(9) 0.060(5) Uani 1.00 d .
0(7) O 0.728(1) 0.470(1) 0.1963(8) 0.062(5) Uani 1.00 d .
o(8) O 0.627(1) 0.5235(9) 0.0969(7) 0.043(4) Uani 1.00 4 .
0(9) O 0.446(1) 0.7775(8) -0.0737(8) 0.048(4) Uani 1.00 4 .
0(10) O 0.539(1) 0.8555(10) -0.1868(8) 0.060(4) Uani 1.00 d .
C(1) C 0.122(2) 0.935(1) 0.5331(10) 0.035(5) Uani 1.00 d .
C(2) C 0.069(2) 0.884 (1) 0.598(1) 0.037(5) Uani 1.00 4 .
C(3) C -0.067(2) 0.755(1) 0.708(1) 0.049(6) Uani 1.00 d .
Cc(4) C -0.1361(2) 0.700(1) 0.728(1) 0.040(5) Uani 1.00 d .
C(5) C 0.047(2) 0.570(1) 0.709(1) 0.050(6) Uani 1.00 4 .
C(6) C 0.146(2) 0.553(1) 0.6628(10) 0.040(5) Uani 1.00 4 .
c(7) C 0.324(1) 0.579(1) 0.5280(10) 0.036(5) Uani 1.00 d .
C(8) C 0.378(2) 0.629(1) 0.464(1) 0.049(6) Uani 1.00 d .
c(9) C 0.422(2) 0.785(1) 0.354(1) 0.060(6) Uani 1.00 d .
C(10) C 0.410(2) 0.863(1) 0.313(1) 0.066(7) Uani 1.00 4 . .
C(11) C 0.269(2) 1.016(1) 0.307(1) 0.045(5) Uani 1.00 d . :
C(12) C 0.248(2) 1.002(1) 0.378(1) 0.047(6) Uani 1.00 4 . ¢
C(13) C -0.060(2) 0.746 (1) 0.3757(9) 0.032(5) Uani 1.00 4 . :
C(14) C -0.149(1) 0.7193(10}) 0.3503(10) 0.031(4) Uani 1.00 d .
. C(15) C -0.192(2) 0.895(1) 0.455(1) 0.048(6) Uani 1.00 d .
C(16) C -0.323(2). 0.942(1) 0.450(1) 0.040(5) Uani 1.00 4 .
C(17) C 0.178(2) 0.477(1) 0.414(1) 0.037(5) Uani 1.00 d .
c(18) C 0.124(1) 0.539(1) 0.3583(9) 0.036(5) Uani 1.00 d .
C(19) C 0.097(2) 0.623(1) 0.205(1) 0.038(5) Uani 1.00 d .
C(20) C 0.124(1) 0.654 (1) 0.1293(10) 0.032(4) Uani 1.00 4 .
C(21) C 0.296(2) 0.641(1) 0.0023(10) 0.039(5) Uani 1.00 d .
C(22) C 0.307(2) 0.563(1) 0.024 (1) 0.043(5) Uani 1.00 d .
C(23) C 0.407(2) 0.398(1) 0.1130(10) 0.038(5) Uani 1.00 d .
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C{24) C 0.463(2) 0.339(1) 0.168(1) 0.035(5) Uani 1.00 4 .
C(25) C 0.557(2) 0.2349(10) 0.304(1) 0.036(5) Uani 1.00 d .
C(26) C 0.623(2) 0.219(1) 0.356(1) 0.048(6) Uani 1.00 4 .
C(27) C 0.442(2) 0.275(1) 0.456 (1) 0.049(6) Uani 1.00 d .
c(28) C 0.347(1) 0.333(1) 0.4571(9) 0.034(4) Uani 1.00 d .
C(29) C 0.571(2) 0.618(1) 0.240(1) 0.043(6) Uani 1.00 4 .
C(30) C 0.654(2) 0.673(1) 0.239(1) 0.044(5) Uani 1.00 4 .
C(31) C 0.716(2) 0.505(1) 0.1288(10) 0.042(5) Uani 1.00 4 .
C(32) C 0.839(2) 0.524(1) 0.073(1) 0.053(6) Uani 1.00 4 .
C{33) C -0.074(2) 0.830(1) 0.0645(10) 0.037(5) Uani 1.00 d .
C(34) C -0.031(1) 0.851(1) 0.107(1) 0.046(5) Uani 1.00 4 .
C(35) C 0.180(2) 0.840(1) 0.160(1) 0.050(6) Uani 1.00 d .
C(36) C 0.296(2) 0.823(1) 0.162(1) 0.041(5) Uani 1.00 d .
C(37) C 0.347(2) 0.980(1) 0.040(1) 0.040(5) Uani 1.00 d .
C(38) C 0.342(2) 1.026(1) -0.032(1) 0.036(5) Uani 1.00 4 .
C(39) C 0.313(1) 1.0590(10) -0.1824(9) 0.036(4) Uani 1.00 d .
C(40) C 0.256(2) 1.042(1) -0.224(1) 0.045(5) Uani 1.00 d .
C(41) C 0.102(2) 0.949(1) -0.2278(10) 0.047(6) Uani 1.00 d .
C(42) C 0.046(2) 0.887(2) -0.213(1) 0.063(8) Uani 1.00 4 .
C(43) C 0.011(2) 0.732(1) -0.090(1) 0.056(7) Uani 1.00 4 .
C(44) C -0.046(2) 0.759(1) -0.038(1) 0.044 (5) Uani 1.00 4 .
C(45) C 0.534(2) 0.809(1) -0.1202(9) 0.037(5) Uani 1.00 d .
C(46) C 0.656(2) 0.789(1) -0.092(1) 0.046(6) Uani 1.00 d .
H H 0.0623 0.6554 0.1031 0.0384 Uiso 1.00 d .
H(1) H 0.1119 0.9913 0.5225 0.0418 Uiso 1.00 calc
H(2) H 0.0216 0.9068 0.6332 0.0448 Uiso 1.00 calc
H(3) H -0.0898 0.7909 0.7327 0.0586 Uiso 1.00 calc
H(4) H -0.2042 0.6967 0.7682 0.0485 Uiso 1.00 calc
H(5) H 0.0552 0.5534 0.7598 0.0599 Uiso 1.00 calc
H(6) H 0.2196 0.5239 0.6835 0.0477 Uiso 1.00 calc
H(7) H 0.3751 0.5383 0.5626 0.0435 Uiso 1.00 calc
H(8) H 0.4658 0.6193 0.4535 0.0592 Uiso 1.00 calc
H(9) | H. 0.5002 0.7589 0.3682 0.0714 Uiso 1.00 calc
H(10) H 0.4803 0.8878 0.3024 0.0786 Uiso 1.00 calc
H(11) H 0.2843 1.0689 0.2710 0.0539 Uiso 1.00 calc
H(12) H 0.2450 1.0456 0.3910 0.0562 Uiso 1.00 calc
H(13) H 0.1260 0.4463 0.4578 0.0439 Uiso 1.00 calc
H(14) H 0.0366 0.5485 0.3653 0.0433 Uiso 1.00 calc
H(15) H 0.0176 0.6069 0.2290 0.0457 Uiso 1.00 calc
H(16) H 0.0624 0.6554 0.1031 0.0384 Uiso 1.00 cale
H(17) H 0.3012 0.6742 -0.0507 0.0471 Uiso 1.00 calc
H(18) H 0.3229 0.5422 -0.0139 0.0513 Uiso 1.00 calc
H(19) H 0.4235 0.3965 0.0644 0.0460 Uiso 1.00 calc
H{(20) H 0.5199 0.2970 0.1565 0.0428 Uiso 1.00 calc
H(21) H 0.5678 0.1957 0.2844 0.0432 Uiso 1.00 calc
H(22) H 0.6818 0.1697 0.3693 0.0579 Uiso 1.00 calc .
H(23) H 0.4260 0.2203 0.4832 0.0588 Uiso 1.00 calc ..
H(24) H 0.2692 0.3156 0.4836 0.0409 Uiso 1.00 calce
H(25) H -0.1376 0.7967 0.0889 0.0450 Uiso 1.00 calc
H(26) H -0.0680 0.8356 0.1589 0.0545 Uiso 1.00 calc
H{(27) H 0.1249 0.8161 0.2059 0.0599 Uiso 1.00 calc
H(28) H 0.3212 0.7853 0.2093 0.0488 Uiso 1.00 calc
H(29) H 0.3116 1.0036 0.0759 0.0484 Uiso 1.00 calc
H(30) H 0.3088 1.0823 -0.0481 0.0429 Uiso 1.00 calc
H(31) H 0.3091 1.1148 -0.1932 0.0427 Uiso 1.00 calc
H(32) H 0.2122 1.0857 -0.2605 0.0538 Uiso 1.00 calc
H(33) H 0.0587 1.0032 -0.2486 0.0562 Uiso 1.00 calc
H(34) H -0.0376 0.8972 -0.2205 0.0760 Uiso 1.00 calc
H(35) H -0.0096 0.6821 -0.0823 0.0668 Uiso 1.00 calc
H(36) H -0.1041 0.7283 0.0022 0.0525 Uiso 1.00 calc
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loop_
_atom_site_aniso_label
atom _site_aniso U 11
:atom_site_aniso_U_z 2
_atom_site_aniso_U 33
_atom_site_aniso_U_12
_atom_site_aniso_U_13
_atom_site aniso_U_23

Ag(l) 0.0352(7) 0.0585(10) 0.0540(9) -0.0167(6) -0.0019(6) -0.0267(8)
Ag(2) 0.0597(9) 0.0541(10) 0.0333(8) 0.0024 (7} -0.0202(7) -0.0143(7)
Ag(3) 0.0529(9) 0.0380(8) 0.0386(8) -0.0163(6) -0.0029(6) -0.0074(7)
Ag(4) 0.0322(7) 0.0585(10) 0.0540(9) 0.0005 (6) ~0.0152(6) -0.0336(8)
Ag(5) 0.0369(7) 0.0376(8) 0.0340(7) -0.0061(5) -0.0031(5) -0.0092(6)
Se(l) 0.0303(9) 0.044(1) 0.0364(9) -0.0080(7) -0.0003(7) -0.0168(8)
Se(2) 0.0285(8) 0.048(1) 0.0346(9) -0.0110(7) -0.0022(6) -0.0166(8)
Se(3) 0.0320(9) 0.042(1) 0.0404(10) -0.0040(7) -0.0070(7) -0.0174(9)
Se(4) 0.0410(10) 0.045(1) 0.040(1) -0.0062(8) -0.0051(8) -0.0178(9)
Se(5) 0.051(1) 0.047(1) 0.0331(10) -0.0163(9) 0.0022(8) -0.0100(9)
Se(6) 0.046(1) 0.037(1) 0.0335(9) -0.0094(7) -0.0079(7) -0.0092(8)
se(7) 0.0382(9) 0.0376(10) .0.0278(9) -0.0088(7) -0.0043(7) -0.0107(8)
Se(8) 0.0374(9) 0.0310(9) 0.0278(8) -0.0038(6) -0.0071 (6) -0.0088(7)
Se(9) 0.0358(9) 0.0352(9) 0.0274(9) -0.0069(6) -0.0025(6) -0.0133(7)
Se(10) 0.0270(8) 0.0363(10) 0.0415(10) 0.0003(6) -0.0056(7) -0.0214(8)
Se(11) 0.0352(9) 0.0337(10) 0.0377(10) -0.0012(7) -0.0103(7) -0.0096(8)
Se(12) 0.0312(9) 0.0374(10) 0.0369(10) -0.0064(7) -0.0015(7) -0.0133(8)
Se(13) 0.0397(9) 0.0342(10) 0.0341(9) -0.0043(7) -0.0025(7) -0.0129(8)
Se(14) 0.041(1) 0.038(1) 0.048(1) -0.0034(7) -0.0123(8) -0.0122(9)
Se(15) 0.0332(9) 0.041(1) 0.042(1) -0.0012(7) -0.0066(7) -0.0211(9)
Se(1l6) 0.045(1) 0.047(1) 0.0356(10) - -0.0084(8) -0.0114(8) -0.0154(9)
Se(17) 0.057(1) 0.066(2) 0.066(1) -0.008(1) -0.019(1) -0.038(1)
Se(18) 0.0355(9) 0.037(1) 0.045(1) -0.0066(7) -0.0118(7) -0.0112(9)
F(1) 0.071(8) 0.088(10) 0.027(s6) -0.036(7) 0.002(5) -0.029(6)
F(2) 0.032(5) 0.040(6) 0.063(7) 0.008(4) -0.018(5) -0.024(s6)
F(3) 0.051(6) 0.032(6) 0.055(7) -0.003(4) -0.016(5) -0.015(5)
F(4) 0.058(8) 0.059(9) 0.11(1) -0.006(6) -0.043(8) -0.015(8)
F(5) 0.066(8) 0.043(8) 0.10(1) -0.002(6) -0.027(8) -0.018(8)
F(6) 0.058(9) 0.12(1) 0.069(9) 0.020(8) 0.019(7) -0.033(9)
F(7) 0.039(7) 0.09(1) 0.14(1) -0.032(7) 0.014(7) -0.08(1)
F(8) 0.11(1) 0.11(1) 0.09(1) -0.032(10) -0.040(9) -0.05(1)
F(9) 0.12(1) 0.043(9) 0.14(2) -0.015(8) -0.06(1) -0.026(10)
F(10) 0.09(1) 0.07(1) 0.17(2) 0.026(9) 0.06(1) -0.02(1)
F(11) 0.08(1) 0.18(2) 0.07(1) -0.09(1) 0.033(8) . -0.06(1)
F(12) 0.068(9) 0.14(1) 0.044(8) -0.048(9) 0.015(6) ~ -0.038(9)
F(13) 0.033(7) 0.24(2) 0.16(2) 0.04(1) -0.028(9) -0.16(2)
F(14) 0.10(1) 0.18(2) 0.11(2) -0.03(1) -0.07(1) 0.01(1)
F(15) 0.09(1) 0.08(1) 0.27(3) 0.022(9) -0.09(1) -0.11(2)
0 (1) 0.08(1) 0.07(1) 0.042(8) -0.055(9) 0.007(7) -0.018(8)
0(2). 0.12(2) 0.11(2) 0.050(10) -0.07(1) -0.05(1) 0.001(10)
0(3) 0.06(1) 0.05(1) 0.15(2) -0.002(8) 0.05(1) -0.01(1)
0(4) 0.09(2) 0.22(3) 0.09(2) 0.05(2) 0.03(1) 0.06(2)
0(5) 0.061(9) 0.044(8) 0.040(8) -0.020(7) -0.009(6) .-0.006(7)
o(6) 0.058(9) 0.07(1) 0.065(10) -0.010(7) -0.033(8) -0.031(9)
o(7) 0.045(8) 0.10(1) 0.042(8) -0.034(8) -0.007(s6) -0.013(8)
o(8) 0.041(7) 0.069(9) 0.033(7) -0.004(6) -0.009(5) -0.033(7)
o(9) 0.042(7) 0.028(7) 0.059(9) -0.003(5) 0.002(6) -0.011(6)
0(10) 0.046(8) 0.06(1) 0.046(8) -0.020(7) 0.002(s6) -0.003(8)
Cc(1) 0.041(9) 0.038(10) 0.036(10) -0.012(7) -0.003(7) -0.023(8)
c(2) 0.034(9) 0.035(10) 0.04(1) -0.006(7) 0.003(7) -0.021(8)
C(3) 0.033(10) 0.07(1) 0.05(1) -0.012(9) 0.009(8) -0.04(1)
C(4) 0.040(10) 0.07(1) 0.036(10) -0.014(8) -0.002(7) -0.042(10)
C(5) 0.04(1) 0.07(1) 0.026(9) . -0.010(9) 0.004(7) -0.006(9)
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c(6) 0.05(1) 0.04(1) 0.026(9) -0.006(8) -0.021(7) 0.001(8)
c(7) 0.012(7) 0.06(1) 0.042(10) -0.013(7)  0.001(6) -0.020(9)
c(8) 0.022(8) 0.05(1) 0.09(2) -0.007(7) 0.013(9) -0.06(1)
c(9) 0.03(1) 0.06(1) 0.07(1) -0.026(9) 0.019(9) -0.02(1)
C(10) 0.028(10) 0.06(1) 0.08(2) -0.018(9) 0.020(9) 0.00(1)
c(11) 0.05(1) 0.029(10) 0.04(1) -0.015(8) -0.010 (8} 0.002(8)}
c(12) 0.05(1) 0.03(1) 0.04 (1) -0.018(8) -0.001(9) -0.004(9)
C(13) 0.041(9) 0.05(1) 0.020(8) 0.002(7) -0.014(6) -0.021(8)
C(14) 0.033(8) 0.029(9) 0.036(9) -0.003(6) -0.015(7) -0.013(8)
C(15) 0.04(1) 0.06(1) 0.05(1} -0.006(9) -0.005(9) -0.02(1)
. C(16) 0.05(1) 0.04(1) 0.037(10) -0.007(8) -0.010(8) -0.012(8)
AN C(17) 0.031(9) 0.04(1) 0.038(10) -0.011(7) -0.008(7) -0.014(8)
’ C(18) 0.026(8) 0.05(1) 0.020(8) -0.009(7) 0.000(6)  -0.006(8)
C(19) 0.035(9) 0.023(9) 0.05(1) 0.008 (6} -0.016(8) -0.012(8)
C(20) 0.021(7) 0.032(9) 0.040(10) -0.007(6) ° 0.001(6) -0.015(8)
C(21) 0.043(10) 0.06(1) 0.025(9) -0.008(8) -0.010(7) -0.026(9)
c(22) 0.05(1) 0.05(1) 0.028(9) -0.006(9) -0.014 (8) -0.017(9)
C(23) 0.06(1) 0.05(1) 0.030(9) -0.008(8) -0.011(8) -0.035(9)
Cc(24) 0.037(9) 0.026 (9) 0.04 (1) -0.010(7) 0.006(7) -0.015(8)
C(25) 0.039(9) 0.023(9) 0.05(1) 0.012(6) -0.016(8) -0.022(8)
C(26) 0.05(1) 0.028(10) 0.06(1) 0.013(8)} -0.010(9) -0.026(10)
C(27) 0.030(9) 0.06(1) 0.04 (1) -0.022(8) -0.005(8) 0.000(10)
Cc(28) 0.032(8) 0.029(9) 0.028(9) -0.011(6) 0.008(6) -0.005(7)
C(29) 0.036(9) 0.05(1) 0.06(1) 0.000(7) 0.001(8) -0.04(1)
C(30) 0.04(1) 0.019(9) 0.07(1) 0.002(7) -0.024 (9} -0.015(9)
C(31) 0.06(1) 0.04(1) 0.019(9) -0.009(9) 0.002(8) -0.010(8)
C(32) 0.05(1) 0.06(1) 0.05(1) -0.007(9) -0.008(9) -0.02(1)
C(33) 0.038(9) 0.030(9) 0.030(9) -0.005(7) 0.002(7) -0.005(8)
C(34) 0.017(8) 0.05(1) 0.05(1) -0.004(7) . 0.012(7) -0.011(9)
C(35) 0.08(2) 0.05(1) 0.022(9) -0.02(1) 0.002(9) -0.012(8)
C(36) 0.05(1) 0.04(1) 0.04(1) -0.016(8) -0.011(8) -0.016(9)
C(37) 0.05(1) 0.033(10) 0.05(1) -0.006(7) -0.009(8) -0.026(9)
Cc(38) 0.038(9) 0.029(9) 0.036(10) 0.005(7) -0.018(7) -0.009(8)
C(39) 0.031(8)} 0.021(8) 0.031(9) -0.004 (6) 0.006(7) 0.004(7)
C(40) 0.05¢(1) 0.04(1) 0.03(1) 0.003(8) -0.012(8) -0..015(9)
Cc(41) 0.06(1) 0.05(1) 0.021(9) -0.028(10) -0.016(8) 0.004(8)
C(42) 0.06(1) 0.08(2) 0.07(2} -0.01(1) -0.02(1) -0.04 (1)
C(43) 0.04(1) 0.05(1) 0.08(2) -0.019(9) -0.02(1) -0.02(1)
C(44) 0.039(10) 0.05(1) 0.04 (1) -0.008(8) -0.018(8) -0.008(9)
C(45) 0.05(1) 0.033(10) 0.022(9) 0.001(7) 0.002(7) -0.012(8)
c(46) 0.05(1) 0.04 (1) 0.05(1) -0.002(8) -0.007(9) -0.021(10)
R e e R e
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Ag (1) Ag(2) 3.022(2) . . yes
Ag(1) Se (5) 2.720(2) . . yes
Ag(1) Se (6) 2.807(2) . . yes
Ag{1) 0(1) 2.36(1) . . yes
Ag (1) 0(3) 2.32(2) . . yes
Ag(2) Se (1) 2.706(2) . . yes
Ag(2) Se(2) 2.856(2) . . yes
Ag(2) Se(3) 2.885(2) . . yes
Ag(2) 0(2) 2.36(2) . . yes
Ag(2) 0(4) 2.33(2) . . yes
Ag(3) Ag(4) 2.950(2) . . yes
Ag(3) Se (10) 2.733(2) . . yes
Ag(3) Se (11) 2.719(2) . . yes
Ag(3) Se(12) 2.981(2) . . yes
Ag(3) 0(s5) 2.39(1) . . yes
Ag(3) 0(7) 2.31(1) . . yes
Ag(4) Se (8) 2.846(2) . . yes
Ag(4) Se(9) 2.725(2) . . yes
Ag(4) 0(6) 2.31(1) . . yes
Ag(4) 0(8) 2.41(1) . . yes
Ag(5) Se (8) 2.904(2) . . yes
Ag(5) Se(13) 2.870(2) . . yes
Ag(5) Se (15) 2.878(2) . . yes
Ag(5) Se (16) 2.855(2) . . yes
Ag(5) Se (18) 2.904(2) . . yes
Se (1) Cc(2) 1.92(2) . . yes
Se (1) C(3) 1.91(2) . . yes
Se(2) Cc(4) 1.91(2) . . yes
Se(2) c(5) 1.91(2) . . yes
Se(3) c(6) 1.90(2) . . yes
Se(3) C(7) 1.90(1) . . yes
Se(4) c(8) 1.90(2) . . yes
Se(4) C(9) 1.89(2) . . yes
Se(5) Cc(10) 1.91(2) . . yes
Se(5) Cc(11) 1.92(2) . . yes
Se(6) c(1) 1.92(2) . . yes
Se (6) Cc(12) 1.93(2) . . yes
Se(7) c(18) 1.87(2) . . yes
Se(7) Cc(19) 1.92(2) . . yes
Se(8) c(20) 1.88(1) . . yes
Se(8) Cc(21) 1.91(2) . . yes
Se(9) c(22) 1.91(2) . . yes
Se(9) C(23) 1.90(2) . . yes
Se(10) C(24) 1.87(2) . . yes
Se(10) C(25) 1.91(2) . . yes
Se(11) Cc(26) 1.93(2) . . yes
Se(11) c(27) 1.90(2) . . yes
Se(12) c(17) 1.89(2) . . yes
Se(12) C(28) 1.88(2) . . yes
Se(13) C(34) 1.92(2) . . yes
Se(13) C(35) 1.96(2) . . yes
Se(14) C(36) 1.90(2) . . yes .
Se(14) C(37) 1.92(2) . . yes
Se (15) c(38) 1.89(2) . . yes
Se(15) C(39) 1.87(2) . . yes
Se(16) C(40) 1.88(2) . . yes
Se(16) C(41) 1.88(2) . . yes
Se(17) Cc(42) 1.89(3) . . yes
Se(17) C(43) 1.88(2) . . yes
Se (18) C(33) 1.90(2) . . yes
Se(18) C(44) 1.94(2) . . ves

549

PROXS e




© 2003 American Chemical Society, Org. Lett., Shimizu 01030014k Supporting Info Page 50

F(1) c(14) 1.36(2) yes
F(2) c(14) 1.34(2) yes
F(3) C(14) 1.31(2) yes
F(4) C(16) 1.36(2) yes
F(5) C(1l6) 1.32(2) yes
F(6) c(16) 1.30(2) yes
F(7) Cc(30) 1.31(2) yes
F(8) C(30) 1.36(2) yes
F(9) C(30) 1.28(2) yes
F(10) Cc(32) 1.32(3) yes
F(11) Cc{32) 1.30(3) yes
F(12) c(32) 1.31(2) yes
F(13) C(46) 1.27(2) yes
F(14) C(46) 1.30(3) yes
F(15) C(46) 1.28(2) yes
0(1) c(13) 1.21(2) yes
0(2) Cc(13) 1.24(2) yes
0(3) c(15) 1.17(3) yes
0(4) Cc(15) 1.15(3) yes
0 (5) c(29) 1.24(2) yes
0o (6) c(29) 1.25(2) yes
0(7) C(31) 1.24(2) yes
0(8) Cc(31) 1.24(2) yes
0(9) C(45) 1.23(2) yes
0(10) C(45) 1.21(2) yes
Cc(1) c(2) 1.32(2) yes
c(3) Cc(4) 1.30(3) yes
C(5) c(e) 1.33(3) yes
c(7) c(s) 1.30(3) yes
c(9) c(10) 1.30(3) yes
Cc(11) c(12) 1.28(3) yes
C(13) Cc(14) 1.51(2) yes
C(15) C(16) 1.53(3) yes
c(17) c(18) 1.34(2) yes
c(19) c(20) 1.33(3) yes
c(21) C(22) 1.30(3) yes
Cc(23) C(24) 1.33(3) yes
C(25) Cc(26) 1.31(3) yes
c(27) C(28) 1.32(3) yes
C(29) c(30) 1.54(2) yes
C(31) c(32) 1.55(3) yes
C(33) C(34) 1.32(3) yes
C(35) C(36) 1.29(3) yes
Cc(37) Cc(38) 1.32(3) yes
C(39) C(40) 1.35(3) yes
c(41) C(42) 1.34(3) yes
Cc(43) C(44) 1.29(3) yes
C(45) c(46) 1.54(3) yes
e ittt
loop_

_geom_angle_atom site_label 1
_geom_angle_atom_site_label 2
_geom_angle_atom_site_label_ 3
_geom_angle
_geom_angle_site_symmetry_l1
_geom_angle_site_symmetry_2
_geom_angle_site_symmetry_3
_geom_angle_publ_flag

Ag(2) Ag (1) Se(5) 153.86(8) . . . yes
Ag(2) Ag(1) Se(6) 85.88(6) . . . yes
Ag(2) Ag (1) o(1) 86.4(3) . . . ves
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Ag(2) Ag (1) 0(3) 77.3(5) . . . yes
Se(5) Ag (1) Se(6) 76.36(7) . . . yes
Se(5) Ag (1) 0(1) 108.4(3) . . . yes
Se(5) Ag (1) 0(3) 124.8(4) . . . yes
Se(6) Ag (1) 0(1) 169.444) . . . yes
Se (6) Ag (1) 0(3) 102.3(7) . . . yes
0(1) Ag (1) 0(3) 83.0(8) . . . yes
Ag (1) Ag(2) Se (1) 102.59(7) . . . yes
Ag(1) Ag(2) Se(2) 177.17(8) . . . yes
Ag (1) Ag(2) Se (3) 107.66(7) . . . yes
Ag (1) Ag(2) 0(2) 72.7(4) . . . yes
Ag(l) Ag(2) 0(4) 78.6(6) . . . yes
Se (1) Ag(2) Se(2) 76.46(6) . . . yes
Se (1) Ag(2) Se (3) 95.92(7) . . . yes
Se (1) Ag(2) 0(2) 169.5(5) . . . yes
Se (1) Ag(2) 0(4) 106 (1) . . . yes
Se (2) Ag(2) Se (3) 75.13(6) . . . yes
Se(2) Ag(2) 0(2) 108.7(4) . . . yes
Se(2) Ag(2) 0(4) 99.0(6) . . . yes
Se (3) Ag(2) 0(2) 77.0(5) . . . yes
Se(3) Ag(2) 0(4) 154 (1) . . . yes
0(2) Ag(2) 0(4) 82(1) . . . yes
Ag(4) Ag(3) Se(10) 85.88(6) . . . yes
Ag(4) Ag(3) Se(11) 162.37(7) . . . yes
Ag(4) Ag(3) Se(12) 95.70(6) . . . yes
Ag(4) Ag(3) 0(5) 77.2(3) . . . yes
Ag(4) Ag(3) 0(7) 82.5(4) . . . yes
Se (10) Ag(3) Se(11) 78.30(7) . . . yes
Se(10) Ag(3) Se (12) 91.34(6) . . . yes
Se(10) Ag(3) 0(5) 156.0(3) . . . yes
Se(10) Ag(3) 0(7) 114.5(4) . . . yes
Se(11) Ag(3) Se (12) 77.12(6) . . . yes
Se(11) Ag(3) 0(5) 115.2(3) . . . Yyes
Se(1l1) Ag(3) 0(7) 111.1(4) . . . yes
Se(12) Ag(3) 0(5) 73.7(3) . . . yes
Se(12) Ag(3) 0(7) 153.8(4) . . . yes
0(5) Ag(3) 0(7) 80.5(5) . . . yes
Ag(3) Ag(4) Se (8) 167.79(7) . . . yes
Ag(3) Ag(4) Se(9) 103.79(7) . . . yes
Ag(3) Ag(4) 0(s6) 84.2(4) . . . yes
Ag(3) Ag(4) 0(8) 75.9(3) . . . yes
Se(8) Ag(4) Se(9) 76.18(6) . . . yes
Se (8) Ag(4) 0 (6) 95.2(4) . . . yes
Se (8) Ag(4) 0(8) 116.3(3) . . . yes
Se (9) Ag (4) 0(6) 171.2(4) . . . yes
Se (9) Ag(4) o0(8) 96.3(3) . . . yes
o(s6) Ag(4) o(8) 89.3(5) . . . yes
Se (8) Ag(5) Se(13) 88.62(6) . . . yes
Se (8) Ag(5) Se(15) 128.86(7) . . . yes
Se(8) Ag(5) Se (16) 135.51(8) . . . yes
Se (8) Ag(5) Se (18) 92.46 (6) . . . yes
Se (13) Ag (5) Se (15) 92.00(7) . . . yes )
Se(13) Ag(5) Se(1l6) 133.33(8) . . . yes
Se (13} Ag(5) Se(18) 74.55(6) . . . yes
Se (15) Ag (5) Se (16) 72.60(6) . . . yes
Se(15) Ag(5) Se(18) 136.69(7) . . . yes
Se(16) Ag(5) Se (18) 87.05(7) . . . yes
Ag(2) Se (1) c(2) 112.2(6) . . . yes
Ag(2) Se (1) C(3) 97.8(6) . . . yes
Cc(2) Se (1) Cc(3) 97.4(8) . . . yes
Ag(2) Se(2) C(a) 94.8(6) . . . yes
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Ag(2) Se{2) C(5) 94 .2(5) . . . yes
C(4) Se(2) C(5) 97.2(9) . . . yes
Ag(2) Se(3) C(6) 94.7(6) . . . yes
Ag{2) Se (3) Cc(7) 120.1(s6) . . . yes
c(6) Se(3) c(7) 96.5(8) . . . yes
Cc{8) Se(4) C(9) 95.7(9) - . . yes
Ag (1) Se (5) Cc(10) 98.2(5) . . . yes
Ag (1) Se(5) c(11) 96.2(5) . . . yes
c(10) Se (5) Cc(11) 96 (1) - . . yes
Ag(1) Se(6) Cc(1) 114.7(5) . . . yes
Ag (1) Se (6) Cc(12) 94.0(6) . . . yes
Cc(1) Se (6) c(12) 97.1(8) . . . yes
c(18) Se(7) c(19) 95.8(7) . . . yes
Ag(4) Se(8) Ag(5) 146.62(7) . . . yes
Ag(4) Se (8) c(20) 94.8(5) . . . yes
Ag(4) Se (8) - C(21) 90.6(6) . . . yes
Ag(5) Se (8) c(20) 116.4 (5) . . . yes
Ag(5) Se(8) c(21) 96.8(6) . . . vyes
c(20) Se(8) c(21) 96.9(7) . . . yes
Ag(4) Se (9) C(22) 93.5(6) . . . yes
Ag(4) Se(9) C(23) 106.0(5) .. . yes
C(22) Se (9) C(23) 97.5(8) - . . Yes
Ag(3) Se(10) C(24) 115.7(5) . . . Yes
Ag(3) Se(10) C(25) 96.9(5) . . . yes
C(24) Se(10) Cc(25) 96.9(8) . . . yes
Ag(3) Se (11) Cc(26) 97.5(6) . . . yes
Ag(3) Se(11) C(27) 98.2(6) . . . yes
c(26) Se(11) C(27) 95.7(9) . . . vyes
Ag(3) Se(12) Cc(17) 130.2(5) . . . yes
Ag(3) Se(12) C(28) 92.9(5) . . . ves
Cc(17) Se(12) C(28) 95.7(7) - . . Yyes
Ag(5) Se (13) C(34) 99.3(6) . . . yes
Ag(5) Se(13) C(35) 105.0(6) . . . yes
C(34) . Se(13) C(35) 91.7(8) . . . yes
C(36) Se(14) C(37) 99.5(8) . . . yes
Ag(5) Se(15) C(38) 100.1(5) . . . yes
Ag(5) Se (15) C(39) 96.5(5) . . . yes
c(38) Se(15) C(39) 99.8(7) . . . yes
Ag(5) Se(16) C(40) 97.8(6) . . . yes
Ag(5) Se(16) Cc(41) 105.2(5) . . . yes
C(40) Se(16) C(41) 96.0(9) . . . yes
C(42) Se(17) C(43) 98 (1) . . . yes
Ag(5) Se(18) C(33) 98.2(5) . . . yes
Ag(5) Se(18) C(44) 112.8(5) . . . yes
C(33) Se(18) C(44) 94.5(8) . . . ves
Ag (1) 0(1) Cc(13) 115(1) . . . yes
Ag(2) 0(2) C(13) 130(1) . . . yes
Ag(1l) 0(3) C(15) 127(1) .. . yes
Ag(2) 0(4) C(15) 126 (1) . . . Yes
Ag(3) 0o(5) C(29) 119 (1) . . . yes
Ag(4) o(6) c(29) 118(1) . . . yes i
Ag(3) 0(7) C(31) 116(1) . . . yes
Ag(4) 0(8) C(31) 116 (1) . . . yes
Se(6) c(1) c(2) 120(1) . . . yes
Se(1) Cc(2) c(1) 126(1) . . . yes
Se (1) C(3) C(4) 123(1) . . . yes
Se(2) C(4) C(3) 124 (1) . . . yes
Se(2) c(5) c(6) 126 (1) . . . yes
Se(3) C(6) Cc(5) 123(1) . . . yes
Se(3) c(7) C(8) 124 (1) . . . yes
Se(4) c(8) c(7) 126 (1) . . . yes
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Se (4) c(9) c(10) 126(1) . . . yes
Se(5) C(10) c{9) 129(1) . . . yes
Se(5) Cc(11) Cc(12) 124 (1) . . . yes
Se(6) c(12) Cc(11) 123(1) . . . yes
0(1) - C(13) 0(2) 129(1) . . . yes
0(1) Cc(13) C(14a) 117(1) . . . yes
0(2) C(13) Cc(14) 113(1) . . . yes
F(1) C(14) F(2) 104 (1) . . . yes
F(1) C(14) F(3) 106 (1) . . . yes
F(1) C(14) Cc(13) 111(1) . . . yes
F(2) C(14) F{(3) 107(1) . . . yes
F(2) c(14) C(13) 109(1) . . . yes
F(3) C(14) C(13) 115(1) . . . yes
0(3) c(1s) ° 0(4) 127(2) . . . yes
0(3) C(15) C(16) 119(2) . . . yes
0(4) C(15) Cc(16) 113(1) . . . yes
F(4) C(16) F(5) 102(1) . . . yes
F(4) C(16) F(6) 107(1) . . . yes
F(4) C(16) Cc(15) ©110(1) . . . yes
F(5) C(16) F(6) 109 (1) . . . yes
F{(5) C(16) C(15) 113(1) . . . yes
F(6) C(16) C(15) 113(1) . . . yes
Se(12) C(17) c(18) 125(1) . . . Yes
Se(7) Cc(18) C(17) 124 (1) . . . yes
Se(7) C(19) C(20) 123(1) . . . yes
Se(8) Cc(20) Cc(19) 126 (1) . . . yes
Se(8) C(21) C(22) 125(1) . . . yes
_Se(9) C(22) c(21y 122(1) . . . yes
Se (9) Cc(23) C(24) 121(1) . . . yes
Se(10) C(24) Cc(23) 124(1) . . . yes
Se(10) C(25) C(26) 125(1) . . . yes
Se(1l) Cc(26) - C(25) 12_1(1) . . . yes
Se (11) c(27) c(28) 126 (1) . . . yes
Se(12) C(28) C(27) 126 (1) . . . yes
0(5) Cc(29) o(e) 131(1) . . . yes
0(5) C(29) C(30) 114 (1) . . . yes
0(6) c(29) C(30) 113 (1) . . . yes
F(7) c(30) F(8) 104(1) . . . yes
F(7) C(30) F(9) 109(1) . . . yes
F (7} Cc(30) Cc(29) 111(1) . . . yes
F(8) C(30) F(9) 105(1) . . . yes
F(8) C(30) Cc(29) 110(1) . . . Yyes
F(9) C(30) C(29) 115(1) . . . yes
o(7) C(31) 0(8) 132(1) . . . yes
0(7) C(31) C{32) 113 (1) . . . yes
o(8) C(31) C(32) 113 (1) . . . yes
F(10) C(32) F(11) 104 (2) . . . yes
F(10) c(32) F(12) 107 (1) . . . yes
F(10) C(32) C(31) 111(1) . . . yes
F(11) C{(32) F(12) 106(1) . . . yes
F(1l1) C(32) C(31) 110(1) . . . yes
F(12) C(32) C(31) 115(1) . . . yes .
Se(18) C(33) C(34) 124 (1) . . . yes
Se(13) C(34) C(33) 124 (1) . . . yes
Se(13) C(35) C(36) 126 (1) . . . yes
Se(14) C(386) C(35) 124 (1) . . . yes
Se(14) C(37) C(38) 123(1) . . . yes
Se(15) c(38) Cc(37) 120(1) . . . yes
Se(15) C(39) C(40) 125(1) . . . yes
Se(le6) C(40) C(39) 120(1) . . . yes
Se(16) C(4a1) C(42) 122(1) . . . yes
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Se(17) C(42) C(41) 121(1) . . . yes
Se{17) C(43) C(44) 129(1) . . . yes
Se(18) C(44) C(43) 122 (1) . . . yes
0(9) C(45) 0(10) 129(1) . . . yes
0(9) C(45) C(46) 116 (1) . . . yes
0(10) C(45) Cc(46) 113(1) . . . yes
F(13) C(46) F(14) 102 (2) . . . yes
F(13) C(46) F(15) 107 (2) . . . yes
F(13) C(46) C(45) 113(1) . . . yes
F(14) C(4s6) F(15) 104 (2) . . . yes
F(14) C{46) C(45) 114 (1) . . . yes
F(15) C(46) C(45) 113 (1) . . . yes
e R
loop

_geom_torsion_atom_site_label 1
_geom_torsion_atom_site_label 2
_geom_torsion_atom_site_label 3
_geom_torsion_atom_site_label_4
_geom_torsion
_geom_torsion_site_symmetry 1
_geom_torsion_site_symmetry 2
_geom_torsion_site_symmetry 3
_geom_torsion_site_symmetry 4
_geom_torsion_publ flag

Ag (1) Ag(2) Se (1) C(2) 39.0(5) . . . . yes
Ag (1) Ag(2) Se (1) Cc(3) . 140.3(7) . . . . yes
Ag(1l) Ag(2) Se(2) C(4) -34(1) e« . . yes
Ag(1) Ag(2) Se(2) - C(5) -132(1) -+ . . yes
Ag(1l) Ag(2) Se(3) c(6) 140.8(5) . . . . yes
Ag(1) Ag(2) Se(3) c(7) 40.6(6) . . . . yes
Ag (1) Ag(2) 0(2) C(13) -26(1) . . . . yes
Ag(1) Ag(2) 0(4) C(15) -12(3) . . . . yes
Ag(1) Se (5) C(10) c(9) 32(2) . . . . yes
Ag (1) Se (5) C(11) C(12) 35(1) . . . . yes
Ag(1l) Se(6) C(1) c(2) 74 (1) . . . . yes
Ag(1) Se (6) C(12) C(11) -37(1) . . . . yes
Ag(1) o(1) C(13) 0(2) -13(2) . . . . yes
Ag(1l) o(1) C(13) C(14) 166 (1) . . . . yes
Ag (1) 0(3) c(15) 0(4) 11(5) . . . . yes
Ag(1) 0(3) C(15) C(16) -163(1) . . . . Yyes
Ag(2) Ag (1) Se(5) C(10) 10.0(9) . . . . yes
Ag(2) Ag(1) Se(5) C(11) -87.0(6) . . . . yes
Ag(2) Ag (1) Se(6) c(1) -60.5(6) . . . . yes
Ag(2) Ag (1) Se(6) C(12) -160.2(6) . . . . yes
Ag(2) Ag (1) 0(1) C(13) -4 (1) . . . . yes
Ag(2) Ag (1) 0(3) C(15) -15(2) | - . . . yes
Ag(2) Se (1) c(2) C(1) -58(1) . . . . yes
Ag(2) Se (1) C(3) C(4) 37(2) . . . . yes
Ag(2) Se(2) - C(a) C(3) -31(1) . . . . yes
Ag(2) Se (2) C(5) C(s) -37(2) . . . . yes
Ag(2) se(3) c(s6) c(5) 36 (1) . . . . yes
Ag(2) Se(3) C(7) Cc(8) -44 (1) . . . . yes
" Ag(2) 0(2) C(13) 0(1) 34(3) . . . . yes
Ag(2) 0(2) C(13) Cc(14) -146(1) . . . . yes
Ag(2) 0(4) C(15) 0(3) 5(6) . . . . Yyes
Ag(2) 0(4) C(15) C(1se) -179(2) . . . . yes
Ag(3) Ag(4) Se (8) Ag (5) 123.7(3) . . . . yes
Ag(3) Ag(4) Se (8) c(20) -36.1(6) . . . . yes
Ag(3) Ag(4) Se(8) c(21) -133.0(6) . . . . yes
Ag(3) Ag(4) Se(9) C(22) . -149.7(6) . . . . yes
Ag(3) Ag(4) Se (9) C(23) -50.9(6) . . . . yes
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Ag(3) Ag(4) 0(6) c(29) -9(1} . . . . yes
Ag(3) Ag(4) 0(8) Cc(31) -37(1) . . . . yes
Ag(3) Se(10) C(24) C(23) -76(1) . . . . Yyes
Ag(3) Se(10) = C(25) Cc{26) 29(1) . . . . yes
Ag(3) Se(11) C(26) C(25) -33(1) . . . . yes
Ag(3) Se(11) c(27) c(2s8) -31(1) . . . . yes
Ag(3) Se (12) c(17) c(18) -41(2) . . . . yes
Ag(3) Se(12) C(28) c(27) 31(1) . . . . yes
Ag(3) 0(5} C(29) 0{é) 36(2) . . . . yes
Ag(3) o(5) Cc(29) C(30) -143(1) . . . . yes
Ag(3) o(7) c(31) 0(8) -1(3) . . . . yes
Ag(3) o(7) C(31) C(32) -176(1) . . . . yes
Ag (4} Ag(3) Se(10) C(24) 52.8(6) . . . . yes
Ag(4) Ag(3) Se (10} C(25) 153.8(6) . . . . yes
Ag(4) Ag(3) Se(11) c(26) 61.9(6) . . . . yes
Ag(4) Ag(3) Se(11) c(27) -35.0(8) . . . . yes
Ag(4) Ag(3) Se(12) c(17) 30.5(7) . . . . yes
Ag(4) Ag(3) Se(12) Cc(28) 130.5(6) . . . . yes
Ag(4) Ag(3) 0(s) C(29) -29(1) . . . . yes
Ag(4) Ag(3) o(7) C(31) -23(1) . . . . yes
Ag(4) Se (8) Ag(5) Se(13) -101.7(1) . . . . yes
Ag(4) Se (8) Ag(5) Se (15) -10.3(2) . . . . yes
Bg(4) Se (8) Ag(5) Se (16) 95.5(2) . . . . yes
Ag(4) Se(8) Ag(5) Se(18) -176.2(1) . . . . yes
Ag(4) Se(8) C(20) c(19) 43(1) . . . . yes
Ag(4) Se (8) c(21) ‘c(22) 37(1) . . . . vyes
Ag(4) Se(9) C(22) Cc(21) -41(1) . . . . yes
Ag(4) Se (9) Cc(23) C(24) 61(1) . . . . Yes
Ag(4) 0(s) Cc(29) 0(s) -13(2) . . . . yes
Ag(4) o(s6) Cc(29) C(30) 166(1) . . . . yes
Ag(4) 0(8) C(31) 0(7) 36(2) . . . . Yyes
Ag(4) o(8) Cc(31) Cc(32) -148(1) . . . . yes
Ag(5) Se (8) Ag(4) Se (9) -144.9(1) . . . . yes
Ag(5) Se(8) Ag(4) o(6) 37.2(4) . . . . yes
Ag(5) Se (8) Ag(4) 0(8) -54.6(4) . . . . Yes
Ag(5) Se(8) C(20) Cc(19) -124(1) . . . . Yes
Ag(5) Se(8) C(21) C(22) -175(1) . . . . yes
. Ag(5) Se(13) C(34) C(33) -29(1) . . . . yes
Ag(s) Se(13) C(35) C(36) 48(1) . . . . yes
Ag(5) Se(15) c(38) c(37) 59 (1) . . . . Yyes
Ag(5) Se(15) C(39) C(40) -35(1) . . . . yes
Ag (5} Se(16) C(40) C(39) 38(1) . . . . yes
Ag(5) Se(16) C(41) Cc(42) -68(1) . . . . yes
Ag(5) Se (18) C(33) C(34) 33(1) . . . . yes
Ag(5) Se(18) Cc(44) C(43) -56(1) . . . . vyes
Se (1) Ag(2) Ag(1) Se(5) 55.0(2) . . . . yes
Se(1) Ag(2) Ag(1) Se (6) 8.07(8) . . . . Yes
Se (1) Ag(2) Ag(1) 0(1) -179.1(4) . . . . yes
Se (1) © Ag(2) Ag(1) 0(3) -95.5(7) . . . . yes
Se (1) Ag(2) Se(2) C(4) 35.9(5) . . . . yes
Se (1) Ag(2) Se(2) Cc(5) -61.7(7) . ... . yes 3
Se (1) Ag(2) Se(3) c(s) 35.6(5) . . . . yes
Se (1) Ag(2) Se(3) c(7) -64.7(6) . . . . yes
Se (1) Ag(2) 0(2) C(13) -91(3) . . . . yes
Se (1) Ag(2) 0(4) c(15) 87(3) . . . . yes
Se(1) c(2) Cc(1) Se(6) 0(2) . . . . yes
Se (1) C(3) C(4) Se(2) -2(2) . . . . yes
Se(2) Ag(2) Ag(1) Se (5) 125(1) . . . . yes
Se(2) Ag(2) Ag (1) Se(6) 78 (1) . . . . yes
Se(2) Ag(2) Ag(1) 0(1) _ -108(1) . . . . yes
Se (2) Ag(2) Ag(1) 0(3) -25(1) . . . . yes
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Se(2) Ag(2) Se (1) C{2) -138.2(5) . . . . yes
Se (2) Ag(2) Se (1) Cc(3) -37.0(7) . . . . yes
Se(2) Ag(2) Se(3) c(s) -38.7(5) . . . . yes
Se(2) Ag(2) Se (3) c{7) -139.0(6) . . . . yes
Se(2) Ag{2) 0(2) C(13) 150(1) . . . . yes
Se(2) Ag(2) 0(4) c(15) 165(3) . . . . yes
Se(2) c(5) c(6) Se (3) 1(2) . . . . yes
Se(3) Ag(2) Ag(l) Se(5) -45.5(2) . . . . yes
Se(3) Ag(2) Ag (1) Se(s) -92.41(8) . . . . yes
Se (3) Ag(2) Ag (1) 0(1) 80.4(4) . . . . yes
Se(3) Ag(2) Ag{1l) 0(3) 164.0(7) . . . . yes
Se(3) Ag(2) Se (1) Cc(2) 148.7(5) . . . . Yyes
Se(3) Ag(2) Se (1) c(3) -110.1(7) . . . . yes
Se(3) Ag(2) Se(2) Cc{4) 135.9(5) . . . . yes
Se(3) Ag(2) Se(2) c(s) 38.3(7) . . . . yes
Se(3) Ag(2) 0(2) C(13) -140(2) . . . . yes
Se(3) Ag(2) 0(4) c(15) -119(3) . . . . yes
Se(3) c(7) - C{(8) Se (4) 3(2) . . . . yes
Se(4) c(9) C(10) Se(5) -2(3) .. . . yes
Se(5) Ag (1) Ag(2) 0(2) -115.3(6) . . . . yes
Se(5) Ag (1) Ag(2) 0(4) 159 (1) . . . . yes
Se(S) Ag (1) Se(6) c(1) 138.8(6) . . . . yes
Se(5) Ag (1) Se(6) C(12) 39.1(6) . . . . yes
Se(5) Ag (1) o(1) Cc(13) 153 (1) . . . . yes
Se(5) Ag(1) 0(3) C(15) -179(2) ... . yes
Se(5S) C(11) c(12) Se (6) 2(2) - - . . yes
Se(6) Ag (1) Ag(2) 0(2) -162.2(6) . . . . yes
Se (6) Ag (1) Ag(2) - 0{4) 112(1) . . . . Yyes
Se(6) Ag (1) Se (5) c(10) 58.6(8) . . . . yes
Se(6) Ag (1) Se(5) Cc(11) -38.5(6) . . . . yes
Se (6) Ag (1) 0(1) Cc(13) 37(3) . . . . yes
Se(6) Ag (1) 0(3) C(15) -98(2) . . . . yes
se(7) c(18) C(17) Se(12) -1(2) . . . . yes
Se(7) Cc(19) C(20) Se(8) -3(2) . . . . yes
Se (8) Ag(4) Ag(3) Se(10) 89.8(3) . . . . yes
Se (8) Ag(4) Ag(3) Se(11l) 63.7(5) . . . . yes
Se (8) Ag(4) Ag(3) Se(12) -1.2(4) . . . . yes
Se(8) Ag(4) Ag(3) o(s) -73.0(5) . . . . yes.
Se(8) Ag{4) Ag(3) o(7) -154.9(5) . . . . yes
Se(8) Ag(4) Se(9) C(22) 42.8(6) . . . . yes
Se(8) Ag(4) Se(9) C(23) 141.7(6) . . . . yes
Se(8) Ag(4) o(6) c(29) 158(1) . . . . yes
Se(8) Ag(4) 0(8) C(31) 141 (1) . . . . yes
Se (8) Ag (5} Se(13) C(34) -60.6(6) . . . . yes
Se (8) Ag(5) .Se(13) C(35) 33.7(6) . . . . yes"
- Se(8) Ag (5) Se(15) c(38) -85.3(5) . . . . yes
Se(8) Ag(5) © Se(1l5) C(39) 173.5(5) . . . . Yyes
Se(8) Ag(5) © Se(1l6) C(40) -168.1(6) . . . . Yyes
Se(8) Ag(5) Se(16) C(41) 93.5(7) . . . . yes
Se(8) Ag(5) Se(18) C(33) 54.7(6) . . . . yes
Se(8) Ag(5) Se(18) C(44) -43.7(6) . . . . yes
Se(8) C(21) c(22) Se{9) 1(2) . . . . yes .
Se(9) Ag(4) Ag(3) Se(10) 1.42(7) . . . . yes
Se (9) Ag(4) Ag(3) Se (11) -24.7(3) . . . . yes
Se(9) Ag{4) Ag(3) Se (12) -89.52(7) . . . . yes
Se(9) Ag(4) Ag(3) 0(5) -161.4(3) . . . . yes
Se(9) Ag(4) Ag(3) o(7) 116.8(4) . . . . yes
Se(9) Ag(4) Se (8) c(20) 55.3(5) . . . . yes
Se(9) Ag(4) Se (8) Cc(21) -41.7(5) . . . . yes
Se(9) ag(4) o(6) Cc(29) 145(2) . . . . yes
se(9) Ag{4) 0(8) C(31) T -140(1) . . . . yes
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Se (9) c(23) C(24) Se (10) 1(2) - . . . Yyes
Se(10) Ag(3) Ag(4) o(6) 177.6(4) . . . . yes
Se (10} Ag(3) Ag(4) 0(8) -91.7(3) . . . . yes
Se (10} Ag (3} Se(11) C(26) 35.2(6) . . . . yes
Se(10) Ag(3) Se(11) c(27) -61.6(7) . . . . yes
Se(10) Ag(3) Se(12) c(17) -55.5(7) . . . . yes
Se (10) Ag(3) Se (12) Cc(28) 44.5(6) . . . . yes
Se(10) Ag(3) 0(5) Cc(29) -75(1) . . . . yes
Se(10) Ag(3) o(7) C(31) 58(1) . . . . yes
Se(10) C(25) C(26) Se (11) 2(2) . . . . Yes
Se(11) Ag(3) Ag(4) 0(s) 151.4(5) . . . . yes
Se(11) Ag(3) Ag(4) 0(8) -117.8(4) . . . . yes
Se(11) Ag(3) Se(10) C(24) “135.0(6) . . . . yes
- Se(11) Ag(3) Se(10) Cc(25) -34.0(6) . . . . yes
Se(11) Ag(3) Se(12) c(17) -133.2(7) . . . . yes
Se(11) Ag(3) Se(12) C(28) -33.2(s6) . . . . yes
Se (11) Ag(3) 0(5) C(29) 163 (1) . . . . yes
Se(11) Ag(3) o(7) C(31) 144 (1) . . . . yes
Se(11) c(27) c(28) Se(12) -2(2) . . . . yes
Se(12) Ag(3) Ag(4) o(6) 86.6(4) . . . . yes
Se(12) Ag(3) Ag(4) 0(8) 177.3(3) . . . . yes
Se(12) Ag(3) "Se (10) C(24) 148.4(6) . . . . yes
Se(12) Ag(3) Se(10) C(25) -110.5(6) . . . . yes
Se(12) Ag(3) Se(11) C(26) 129.4(6) - . . . yes
Se(12) Ag(3) Se(11) Cc(27) 32.5(7) - . . . . yes
Se (12) Ag(3) 0(5) Cc(29) -129(1) . . . . yes
Se (12) Ag(3) 0(7) C(31) -111 (1) . . . . ves
Se(13) Ag(5) Se(8) C(20) 55.7(6) . . . . yes
Se(13) Ag (5) Se(8) C(21) 156.9(5) - - . . yes
Se(13) Ag(5) Se(15) Cc(38) 4.5(5) . . . . yes
Se (13) Ag(5) Se(15) C(39) -96.7(5) . . . . Yes
Se(13) Ag(5) Se (16) C(40) 35.9(6) . . . . yes
Se(13) Ag (5) Se(1l6) C(41) -62.5(7) . . . . yes
Se (13) Ag (5) Se(18) C(33) -33.2(5) . . . . yes
Se(13) Ag(5) Se(18) C(44) -131.6(6) . . . . yes
Se (13) C(34) C(33) Se(18) -3(2) . . . . yes
Se(13) C(35) C(36) Se(14) 1(2) - . . . Yes
Se(14) C(37) C(38) Se(15) , 4(2) . . . . yes
Se (15) Ag(5) Se (8) C(20) 147.1(6) . . . . yes
Se(15) Ag(5) Se(8) Cc(21) -111.7(5) . . . . yes
Se(15) Ag(S) Se (13) C(34) 170.5(6) . . . . yes
Se(15) Ag (5) Se (13) C(35) -95.1(6) . . . . yes
Se (15) Ag (5) Se(16) C(40) -39.9(6) . . . . Yyes
Se(15) Ag(5) Se(16) C(41) -138.3(7) . . . . yes
Se(15) Ag(5) Se (18) C(33) -109.3(6) . . . . yes
Se (15) Ag(5) Se(18) C(44) 152.3(6) . . . . yes
Se (15) C(39) Cc(40) Se(16) -1(2) . . . . yes
Se(16) Ag (5) Se (8) c(20) -107.1(6) -. . . . yes
Se(1s6) Ag (5) Se (8) Cc(21) -5.9(5) . . . . yes
Se(16) Ag(S) Se(13) C(34) 102.8(6) . . . . yes
Se (16) Ag (5) Se(13) C(35) -162.9(6) . . . . yes 3
Se (16) Ag(5) Se(15) C(38) 139.7(5) - . . . yes
Se(16) Ag (5) Se(15) C(39) 38.4(5) . . . . yes
Se(16) Ag (5) Se(18) C(33) -169.9(6) . . . . yes
Se(16) Ag (5) Se(18) C(44) 91.8(6) . . . . yes
Se (16) C(41) C(42) Se(17) -3(2) . . . . yes
Se(17) C(43) C(44) Se(18) 0(2) . . . . yes
Se(18) Ag (5) Se (8) C(20) -18.8(6) . . . . yes
Se(18) Ag (5) Se(8) c(21) 82.4(5) . . . . yes
Se (18) Ag (5) Se(13) C(34)  32.3(6) . . . . yes
Se(18) Ag(S) Se(13) C(35) 126.6(6) . . . . yes
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Se(18) Ag(S) Se (15) c(38) 74.0(5) . . . . yes
Se (18) Ag(5) Se(15) Cc{(39) -27.3(5) . . . . Yes
Se (18) Ag (5) Se(16) C(40) 101.4(6) . . . . yes
Se(18) Ag(5) Se(16) c(41) 3.0(7) . . . . yes
F(1) c(14) Cc(13) o(1) 35(2) . . . . yes
F(1) Cc(14) C(13) 0(2) -143(1) . . . . yes
F{2) c(14) Cc(13) o(1) -80(1) . . . . yes
F{2) C(14) c(13) 0(2) 100(1) . . . . yes
F(3) Cc(14) Cc(13) 0(1) 157(1) . . . ..yes
F{(3) Cc(14) Cc(13) 0(2) -21(2) . . . . yes
F(4) Cc(16) Cc(15) 0(3) 93(2) . . . . Yyes
F(4) Cc(16) Cc(15) 0(4) -81(3) . . . . Yyes
F(5) C(1s6) C(15) 0(3) -21(3) . . . . Yes
F(5) C(16) Cc(15) 0(4) 163 (3) . . . . yes
F(6) C(1ls6) C(15) 0(3) -146 (2) . . . . yes
F(6) C(le) c(15) o(4) 38(3) . . . . Yyes
F(7) C(30) C(29) 0(5) 85(2) . . . . Yyes
F(7) Cc(30) c(29) 0(6) -94(2) . . . . vyes
F(8) C(30) C(29) 0(5) -29(2) . . . . Yes
F(8) C(30) C(29) 0(6) 150(1) . . . . Yyes
F(9) C(30) C(29) 0(5) -148(2) . . . . Yes
F(9) C(30) C(29) o(6) 31(2) . . . . yes
F(10) C(32) C(31) 0(7) 56 (2) . . . . Yes
F(10) C(32) C(31) 0(8) -119(2) . . . . Yyes
F(11) C(32) Cc(31) o(7) -59(2) . . . . yes
F(11) Cc(32) Cc(31) o(8) 124(2) . . . . yYes
F(12) C(32) C(31) 0(7) 179 (1) . . . . Yes
F(12) Cc(32) C(31) o(8) 3(2) . . . . yes
F(13) C(46) C(45) 0(9) 125(2) . . . . yes
F(13) C(46) Cc(45) 0(10) -55(2) . . . . yes
F(14) C(46) C(45) 0(9) 8(2) . . . . Yes
F(14) Cc(46) Cc(45) 0(10) -172(2) . . . . yes
F(15) C(46) C(45) 0(9) -112(2) . . . . Yes
F(15) C(46) C(45) 0(10) 67(2) . . . . Yyes
0(1) Ag (1) Ag(2) 0(2) 10.6(7) . . . . yes
0(1) Ag (1) Ag(2) 0(4) - -74(1) . . . . yes
o(1) Ag (1) Se(5) S C(10) -111.6(10) . . . . yes
0 (1) Ag(1) Se(5) c(11) 151.4(8) . . . . yes
o(1) Ag (1) Se(6) c(1) -103(2) . . . . vyes
0(1) Ag (1) Se (6) c(12) 156 (2) . . . . Yes
0(1) Ag (1) 0(3) Cc(15) 72(2) . . . . yes
0(2) Ag(2) Ag(1) 0(3) 94.3(9) . . . . yes
0(2) Ag(2) Se (1) c(2) 101 (2) . .« . . yes
0(2) Ag(2) Se (1) C(3) -157(2) . . . . yes
0(2) Ag (2) Se(2) C(4) -153.6(8) . . . . Yes
o(2) Ag(2) se(2) c(s) 108.8(9) . . . . yes
0(2) Ag(2) Se (3) C(6) -152.3(7) . . . . yes
o(2) Ag{(2) Se(3) c(n 107.4(7) . . . . yes
0(2) Ag(2) 0(4) Cc(15) -86(3) . . . . yes
0(3) Ag (1) Ag(2) 0(4) 9(1) . . . . yes
0(3) Ag (1) Se(5) c(10) 154 (1) . . . . yes
0(3) Ag (1) Se (5) c(11) 57(1) . . . . yes )
0(3) Ag (1) Se(6) c(1) 15.5(8) . . . . yes
0(3) Ag (1) Se(6) C(12) -84.2(8) . . . . yes
0(3) Ag(1l) o(1) c{13) -82(1) . . . . yes
0(4) Ag(2) Se (1) Cc(2) -42.7(8) . . . . yes
0(4) Ag(2) Se (1) C(3) 58.6(10) . . . . yes
0(4) Ag(2) Se(2) Cc(4) -68(1) . . . . yes
0(4) Ag(2) Se(2) C(5) -166(1) . . . . yes
0(4) Ag (2) Se (3) c(6) -118(1) . . . . yes

0(4) Ag(2) Se(3) c(7) = 14a1(1) . . . . yes
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o(4a) Ag(2) 0(2) c(13) 53(2) . . . . yes
0(5) Ag(3) Ag(4) o(6) 14.8(5) . . . . yes
0(s) Ag(3) Ag(4) 0(8) 105.5(5) . . . . vyes
0(5) Ag(3) Se(10) C(24) 97.9(10) . . . . yes
0(s) Ag(3) Se (10) C(25) -161.0(10) . . . . yes
0(5) Ag(3) Se(11) C(26) -165.8(7) . . . . yes
0(5s) Ag(3) Se(11) Cc(27) 97.3(8) . . . . yes
- 0(5) Ag(3) Se(12) Cc(17) 105.4(8) . ... . yes
e 0(5) Ag(3) Se(12) Cc{28) -154.6(7) . . . ..yes
0(5) Ag(3) 0(7) C(31) -101(1) . . . . yes
o(6) Ag(4) Ag(3) 0(7) -67.1(6) . . . . yes
o(s6) Ag(4) Se (8) c(20) -122.7(7) . . . . Yyes
o(e) Ag(4) Se(8) Cc(21) 140.4(7) . . . . Yyes
o(6) Ag(4) Se(9) C(22) 56(2) . . . . Yyes
o(6) - Ag(4) Se (9) Cc(23) 155(2) . . . . yes
0(6) Ag(4) 0(8) C(31) 46 (1) _ . . . . Yes
0(7) Ag(3) Ag(4) o(8) 23.6(5) . . . . yes
0(7) Ag(3) Se(10) C(24) -27.0(7) . . . . yes
0(7) Ag(3) Se (10) Cc(25) 74.1(7) . . . . yes
o(7) Ag(3) Se(11) c(26) -76.7(7) . . . . yes
o(7) . Ag(3) Se(11) Cc(27) -173.5(8) . . . . yes
0(7) Ag(3) Se(12) c(17) 115(1) . . . . yes
0(7) Ag(3) Se(12) C(28) -145(1) . . . . yes
o(7) ag(3) 0(5) Cc(29) 54 (1) . . . . yes
o(8) Ag(4) Se (8) C(20) 145.6(6) . . . . yes
0(8) Ag(4) Se (8) c(21) 48.6(6) . . . . yes
0(8) Ag(4) Se (9) Cc(22) -72.8(7) . . . . Yyes
o(8) Ag(4) Se(9) Cc(23) 26.1(7) .« . . Yes
0(8) Ag (4) 0(6) c(29) -85(1) - . . . yes
c(1) Se (6) c(12) C(1l1) -153(1) . . . . Yes
c(1) c(2) Se (1) C(3) -159(1) . . . . Yyes
c(2) Se (1) Cc(3) c(4) 150(2) . . . . yes
c(2) c(1) Se(6) C(12) 172(1) . . . . yes
Cc(3) Cc(4) Se (2) c(s) 63(2) . . . . yes
c(4) Se (2) c(s) Cc(e) -133(2) . . . . yes
C(5) c(e) Se(3) Cc(7) 157 (1) . . . . yes
C(6) Se(3) Cc(7) c(8) -143(1) . . . . Yes
c(7) : c(s) Se(4) c(9) 147(1) . . . . Yes
c(8) Se (4) c(9) c(10) -163(2) . . . . yes
c(9) c(10) Se(5) C(11) 130(2) . . . . Yyes
Cc(10) Se (5) c(11) c(12) -63(1) . . . . Yes
c(17) Se (12) Cc(28) C(27) 162 (1) . . . . yes
c(17) c(18) Se(7) c(19) 144 (1) . . . . Yes
c(18) Se(7) c(19) C(20) -165(1) . . . . yes
c(18) c(17) Se(12) c(28) -140(1) . . . . Yyes
c(19) C(20) Se (8) C(21) 134 (1) . . . . Yyes
C(20) Se (8) c(21) C(22) -57(1) . . . . yes
C(21) C(22) Se (9) C(23) -148(1) . . . . Yyes
c(22) Se (9) C(23) C(24) 157(1) . . . . Yes
C(23) C(24) Se (10) C(25) -177(1) . . . . yes
Cc(24) Se (10) C(25) C(26) 146 (1) . . . . Yes
c(25) C(26) Se(11) c(27) - 65(1) . . . . yes )
C(26) Se(11) c(27) Cc(28) -130(1) . . . . Yes
C(33) Se (18) C(44) C(43) -157(1) . . . . yes
C(33) C(34) Se (13) C(35) -135(1) . . . . Yes
C(34) Se (13) C(35) C(36) 149(1) . . . . Yyes
C(34) C(33) Se (18) C(44) 147(1) ) . . . . yes
C(35) Cc(36) Se (14) c(37) 45(1) . . . . yes
C(36) Se(14) c(37) c(38) -134(1) . . . . yes
C(37) c(38) Se (15) Cc(39) 158(1) . . . . yes
c(38) Se (15) C(39) C(40) = -137(1) . . . . yes
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C(39) Cc{40) Se(16) C(41) 145(1) . . . . yes

C(40) Se(16) C(41) C(42) -168(1) .. . . yes

C(41) C(42) Se(17) C(43) 126(2) . . . . yes

Cc(42) Se(17) C(43) C(44) -46(2) . . . . yes

C(42) Se(17) C(43) C(44) -46(2) . . . . yes
B il
loop

_geom_contact_atom_site_label 2
_geom_contact_distance
_geom_contact_site_symmetry 1
_geom_contact_site_symmetry 2
_geom_contact_publ flag

Ag(1) Ag(2) 3.022(2) ?
Agl(1). Se(5) 2.720(2) ?

Ag (1) Se(6) 2.807(2) ?
Ag(2) Se (1) 2.706(2) ?
Ag(2) Se (2) 2.856(2) ?
Ag(2) Se(3) 2.885(2) ?
Ag(3) Ag(4) 2.950(2) ?
Ag(3) Se (10) 2.733(2) ?
Ag(3) Se(11) 2.719(2) ?
Ag(3) Se(12) 2.981(2) ?
Ag(4) Se(8) 2.846(2) ?
Ag(4) Se(9) 2.725(2) ?
Ag(5) Se(8) 2.904(2) ?
Ag(5) Se(13) 2.870(2) ?
Ag(5) Se (15) 2.878(2) ?
Ag(5) Se(16) 2.855(2) ?
Ag(5) Se (18) 2.904(2) ?
Ag(5) 0(9) 2.54(1) ?
aAg(5) C(45) 3.37(2) L2
Se(1) Se(1l)  3.480(3) . 2 666 ?
Se (1) . C(26) 3.56(2) . 2666 2
Se(2) C(18) 3.55(2) . 2.566 ?
Se(2) c(17) 3.57(2) . 2.566 ?
Se(2) Se (10) 3.582(2) . 2_566 ?
Se(5) C(36) 3.57(2) L2
Se(8) 0(9) 3.02(1) .oL?
Se(10) c(4) 3.60(2) . 2_566 2
Se(11) c(7) 3.59(2) . 2_666 ?
Se (14) C(38) 3.44(2) . 2_675 2
Se(15) C(4a5) 3.29(2) ?

Se (15) 0(10) 3.30(2) ?
Se(15)  0(9) 3.47(1) ?
Se(15) F(15) 3.55(2) ?
Se(16) 0(10) 3.17(1) .?
F(1) F(8) 2.99(2) 1_455 2
F(1) . F(7) 3.02(2) . 1455
F(1) C(34) 3.16(2) ?
F(1) c(19) 3.18(2) .2
F(1) C(30) 3.45(2) . 1_455 ? ]
F(1) F(9) 3.54(2) . 1_455 ?
F(2) F(8) 2.89(2) . 1_455 ?
F(2) C(40) 3.33(2) . 2575 2
F(2) C(28) 3.38(2) . 2566 ?
F(2) c(9) 3.54(2) . 1_455 ?
F(2) C(39) 3.56(2) . 2.575 2
F(3) F(8) 2.74(2) . 1_455 2
F(3) c(28) 3.37(2) . 2 566 2
F(3) c(18) 3.42(2) Lo
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F(3) c(17) 3.53(2) 2 566 ?
F(4) C(40) 3.48(2) 2 575 ?
F(4) c(27) 3.48(2) 2_566 ?
F(5) F(6) 3.24(2) 2 476 ?
F(5) c(1) 3.26(2) 2 576 ?
F(5) c(26) 3.26(2) 1 465 ?
F(6) F(6) 3.07(3) 2 476 ?
F(7) c(e) 3.56(2) 2 666 ?
F(7) C(19) 3.59(2) 1_655 ?
F(8) c(14) 3.10(2) 1 655 ?
F(8) c(9) 3.29(3) ?
F(9) c(9) 3.44(3) ?
F(10) F(12) 2.89(2) 2 765 ?
F(10) F(10) 3.23(3) 2765 2
F(10) Cc(43) 3.35(3) 2_665 2
F(10) Cc(32) 3.51(3) 2 765 ?
F(11) C(44) 3.37(3) 1 655 ?
F(12) F(14) 3.22(3) .2
F(12) c(22) 3.33(2) . 2 665 ?
F(12) F(13) 3.53(3) ?
F(13) C{43) 3.17(2) 1_655 ?
F(13) C(44) 3.33(2) 1_655 2
F(13) c(a) 3.35(2) 1_654 2
F(13) c(3) 3.40(2) 1 654 ?
F(14) C(44) 3.45(2) 1 655 ?
F(14) 0(8) 3.57(3) .?
F(15) C(44) 3.25(2) . 1655 2
0(1) C(35) 3.40(2) . ?
0(2) c(28) 3.54(2) 2_566 ?
0(3) c(1) 3.27(3) 2_576 ?
0(3) Cc(41) 3.29(3) 2 575 ?
0(s) c(e) 3.45(2) 2_666 ?
o(s) c(n 3.58(2) 2 666 ?
0(7) c(e) 3.30(2) 2 666 ?
0{7) c(5) 3.31(2) . 2_666 2
o(8) c(22) 3.30(2) 2_665 ?
0(9) c(21) 3.00(2) ?
0(9) c(24) 3.30(2) 2_665 ?
01(9) C(23) 3.60(2) 2_665 2
0(10) C(11) 3.31(2) 2 675 ? -
0(10) C(24) 3.47(2) 2_665 ?
Cc(1) c(1) '3.31(4) 2_576 ?
C(1) c(15) 3.56(3) 2:576 ?
C(24) C{45) 3.29(2) 2_665 ?
C(33) C(38) 3.49(2) 2 575 2
c(34) C(39) 3.52(2) 2 575 ?
C(37) c(38) 3.48(2) 2 675 ?
c(37) c(37) 3.55(4) 2 675 ?
# ______________________________________________________________________________
# ______________________________________________________________________________

N

:




