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w4 - Ir(dpg).acac X-ary $ ¥ 466+ i

Table 2. Bond lengths [A] and angles ['] for icl0819.

Ir-c{1)
Ir-M(2)
Ir-01(2)
O(1)-C(44)
H{l)-C{T})
H(z)-c(z28)
Cill=-c(2)
c{2)-c(3})
C(4)-C(5)
C(6)-C(T}
C{R})-C(9)
C(9)-c(1s)
C(10)-Cc(15)
c(12)-c(13)
C(14)-C{15)
C(16)=C(17)
C18)=-C(18)
C{20)-c(31)
c(22)-Cc(2m)
Cl(24)-C(25)
c{2e) -C(27) |
cl(28)-c(29)
C(30)-c(a1)
c(3l)-c(az
C(32)-C(33)
C(34)-C(35)
C(37)-C(38)
c(3ig)-c(3as
C(4a0)-C(a1)
C(43)-C(44)
C{45) -C(48)

c({l)-TIr-c{22)
C(23) -Ir-M(2)
C(22) -Ir-Mi1)
C{l)-Ir-a(2)
H{Z)-Ir-0(2)
Cil)-TIr-0(1})
Wi2}-Ir-o(1)
O{2)-Ix-0£1})
Ci46)-0(2)-Ir
Ci{7)=-H{1)-Tr
Cl28)-W(2)-C(3E)
C{3g)-W(2)-Ir
ci2)-Cc(1)-Ir
C{3)-c({2)-C(1)
C{5)-C{4)-C(3)
c(5)=-C(8)=-C(1)
Cll)-C(6)-C(T)
Mil)-C{T)-C(8)
ci{a)-c(8)-c(7)
c(B)-c{9)-c{1s)
Ci{l1)-c(10}-C(15)
C{15)-C(10)-C(3)
C(11)-C(12)-C(13)

1.563(4)
2.066(3)
2.170(3)
1.264(8)
1.344(5)
1.355(5)
1.409(8)
1.376(6)
1.374(6)
1.458(6)
1.356(6)
1.495(6)
1.423(6)
1.393(7)
1.406(8)
1.392(7)
1.373(8)
1.388(7)
1.410(6)
1.386(T})
1.397(6)
1.407(6)
1.434(8}
1.402(6)
1.3160(7)
1.351(6)
1.383(8}
1.3959(6)
1.375(8)
1.520(8)
1.379(8)

93.29(17)
E80.10(15)
96.44 (15)

175.81(14)
82.79(13)
91.14(15)

100.82(13)
85.29{12)

126.81(3)

113.9(3)

118.5(3)

128.2(3)

128.103)

121.51(4)

119.9(4)

121.7(4)

L13.6(4)

114.7(4)

122.8(4)

120.3(4)

118.5(4)

116.2(4)

119.3(5)

Ir-C(22)
Ir-Ki{l)
Ir-0{l)
0f2)-C{46)
Wi{l)-C(15)
Wi{2)-C{38)
ci1l)-C{a)
C(3)-C(4)
Ci{5)-C{H)
Ci{T)=-C(8)
C(8)-c(10)
C{10)=-C(11)
C(1l)-C(1Z}
C{13)-Ci(14}
C(16)-C(21)
C(17)-C(18}
c(18}-C(20)
c(22)-C(23)
C(23)-C(24)
C(25)-C(26)
c(27)-c(28)
C{23)-C{30)
C(30)=-C(37)
C{31)-C(36)
C(33)-C(34)
C(35)-C(36)
C{3Ty=-C(42)
c{3s)-Cl40)
Ci41)-C(42)
Ci44)-C(45)
C{46)-C(47)

C{l)-Iz-M(2)
C{1l) -Iz-NIi1)
H{2)-Ix-N(1)
€{22)-1r-0(2)
H{l)-Ix-O(2)
C({22)-Ic-0(1)
W{l)-Ir=-0(1)
Cl44) -0(1)-Ir
C{7)-N{1l})-C(15}
C{15) -H{1l}-Ir
C(28)-KH(2)-Ir
cl2)-c{l)-c(el
ci{s)-C{1)-Ir
ci{2)-Cc(3)-C(4)
Cci4)-C({5)-C(&)
cis5)-c(s}-C(7)
H{l)-C{7}-C(8)
c{a)-Cc{7)-C(8)
ci{g) -C{9})-C(10}
Cl10) -C(9) -C(16])
Cl11) -c(10)-C(9)
C{1z)-C{11)-C(10)
Cl14) -C(13)-C(12)

e e e e el e el ol S S SR I S S e e i I R S T SO

973 (4)
L0721(3)
LATE(3)
L2758 (6)
.385(5)

385 (5)

.414(5)
LIB2TY
3896 (8)
L403 (6)
L435(8)
L4118}
L360(7)
LA44(7)
LATELT)
L3BS(T7)
-3761{8)
L4006 (6)
L3TS(T)
L372(6)
453 (6)
LAE1(6)
LABE (6]
L4216}
.338(7)
.404 (€}
L355(6)
LIBL(T)
L384 (8)
.3BB (8}
L513(8)

95.74 (15)
79.74 (15}
174.19(13)
90.33 (15}
101.97(13)
175.37(14)
83.01(13)
126.6(3)
118.2(3)
127.9(3)
113.3(3)
116.2(4)
115.5(3)
120.5(4)
119.8(4)
124.5(4)
121.2(4)
124.0(4)
L17.6(4)
122.1(4)
123.3(4)
121.1(5)
121.9(5)



C{13)-C(14) -c(15)
M(l)-C{1l5)-C(10)
C(2l)=-C(1l6) -C(1T7)
Ci17)-C(16)-C(9)
Ci{19)-C(18}-C(17)
clle)-c{20)-c(21)
Ci23)-c(22)-c(27)
c(27)-c{22})-Ir
C(23)-C(24)-C(25)
Ci25)-C(26)-C(27)
CI2E)-C{27)-C(28)
M(2)-C({28)-C(29)
Cl{29)-C{2a)-c{27)
cize)-c{3o)-ciaL)
C{31)-C(30)-C(37)
Ci32)-c{31)-Cc(30)
Ci33)-C(32)-C(31)
C(3s)-C{34)-C(33)
Mi2)-C{36)-C(35)
C(35)-C{36)-C{31)
Ci3B)=-C(3T)=-C({30)
C(37)-c(38)-C(39)
C39)-C(40)-C(41)
Cl41)-C(42)-C(37)
O{L)-C(d4d) -C(43)
C{48)-C(45) -C(44)
O(2)-C(48) -C(47)

120.
121.

119
113
120
1139
11
118
120
119
124
120
124
117
122
123

£(5)
6{4)

LO(4)
L1104}
L1(5)
LT(5)
LS (4)
L0 (3}
LS (4)
LB(4)
LA(4)
LT(4)
L2(4)
LB (4)
L1(4)
L1{4})
121.
121.
119.
118.
119,
120.
120.
120.
i115.
127.
114.

5(4)
o{5}
7(4)
7(4)
5{4)
5(5)
3(5}
1{5}
o5}
6{5)
4(5)

W({l)-C{15)-C{14}
Ci{l4)-C{158)-c{10)
Ci21)-c{l6) -c{2)
ci{le)-C{17)-C(18)
Cl1B) -C{159)-C{20]
cilg)-c{21)-c{20)
C{23)-0(22)-Ir
Ci34)-C(23)-C(22)
C(26)-C({25)-C(24)
cl{ae)-ci{av)-c{z2)
cf22)-c{27)-C(28)
Mi2)-C{28)-C(27)
Ci30)-C(29)-C{2A)
Ci29)-C{30)=-C(37)
C(32)-0(31)-0(35)
Ci3E)-C({31)-ci3n)
C{3z)-c(33)-C(34)
Ci34)-C(35)-C[38)
W(2)-c(36) -C(31)
C{38)-C({37)-C(42)
ci42)-C(37)-C(30)
Cl4a0)-C(35)-C(38)
Cl40)-Cl41)-C(42)
OlL)-C(44)-C(45)
Ci45) -C(44) -C(43)
Of2)-Cl46) -C(45)
C{45) -C({46) ~C{47)

119.8(4)
11B.6(4)
121.8(4)
120.2(5)
120.2(5)
120.8(5)
128.0(3)
121.1(4)
119.8(4)
121.4(4)
114.0{4)
114.9(4)
122.5(4)
120.3(4)
11l8.5(4)
118.4(4})
119.5(4)
120.9(4)
121.6(4)
116.7{4)
121.8(4)
119.9(5)
120.5(5)
126.8(5)
118.2(5)
126.4(5)
119.1(5})

Symmektry transformations used to generate aguivalent atoma:

216



