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Abstract

C36HsoNsSiaZr, triclinic, P1 (no. 2), a = 12.0360(6) A,
b =18.8040(9) A, ¢ = 21.581(1) A, & = 69.448(4)°,

B =75.278(4)°, y = 88.159(4)°, V= 4414.5 A%, Z = 4,
Rgi(F) = 0.035, wRee(FY) = 0.101, T= 191 K.

* Correspondence author (e-mail: kempe@uni-bayreuth.de)

Source of material
(4-Methyl-pyridin-2-yl)-trimethylsilanyl-amine (1.44 g, 8 mmol)
in ether (5 ml) was added dropwise to [((C2Hs)2N)4Zr] (0.67 g,
2 mmol) in ether (5 ml) at room temperature as color started to
change from brown yellow to bright yellow. The reaction mixture
was further stirred over night. Volume of the solvent was reduced
and allowed to stand at room temperature to afford yellow crys-
tals suitable for X-ray analysis (yield 1.34 g, 83 %).

Discussion

Group 4 metal chemistry of the aminopyridinato ligands [1,2] has
been studied extensively. The title compound, an eight-coordi-
nated zirconium complex, is stabilized by four aminopyridinato
ligands. The bulky trimethylsilyl substituents at the amido N at-
oms force the aminopyridinato ligands into a transoid arrange-
ment. The chelating Zr-Namigo-C-Npyridine planes are planar. The
averaged deviation of all eight planes is 0.018 A. The bond lengths
for Zr1—Namido (average 2.271 A) and Zr2—Namido (average
2.286 A) are longer and for Zr1—Npyridine (average 2.309 A) and
Zr2—Npyridine (average 2.300 A) are shorter than those found in
[3] for such high coordination number complexes with arylamino-
pyridinato ligands and indicate a delocalized bonding mode. The
small chelating angles of Namido—Zr1—Npyridine (average 58.69°)
and Namido—Z12-Npyridine (average 58.43°) underline the strained
nature of the aminopyridinato coordination.

Table 1. Data collection and handling.

Crystal: yellow prism, size 0.35 x 0.4 x 1.1 mm
Wavelength: Mo K, radiation (0.71069 A)

e 3.91 cm™!

Diffractometer, scan mode: Stoe IPDS 11,

26max: 51.6°

N(hkl)measured, N(tkDunique: 15600, 15600
Criterion for Iobs, N(hkl)gi:  obs > 2 0(Iobs), 13181
N(param)refined: 884

Programs: SIR97 [4], SHELXL-97 [5]

Table 2. Atomic coordinates and displacement parameters (in Az).

Atom Site x y z Uiso

H(1) 2i 0.4035 0.1316 0.2642 0.045
H(2) 2 0.4561 0.0568 0.1983 0.052
H(4) 2 0.7748 0.1618 0.1262 0.048
H(6A) 2 0.5894 0.0225 0.1153 0.093
H(6B) 20 0.7189 0.0245 0.1216 0.093
H(EC) 2 0.6805 0.0895 0.0611 0.093
H(7A) 2 0.9269 0.1352 0.2384 0.090
H(7B) 2 1.0350 0.1824 0.1787 0.090
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Table 2. Continued. Table 2. Continued.

Atom Site x y z Uiso Atom Site x y z Uiso
H(7C) 2 0.9321 0.1491 0.1602 0.090 H(42B) 2 0.6045 0.4698 0.5985 0.088
H@BA) 2 0.8969 0.3113 0.0640 0.104 H@42C) 2 0.5797 0.4044 0.5713 0.088
H(8B) 2 1.0062 0.3397 0.0806 0.104 H(43A) 2i 0.5736 0.3632 0.8269 0.102
HEBC) 2 0.8874 0.3798 0.0925 0.104 H(43B) 2i 0.4626 0.3083 0.8749 0.102
HOA) 2 0.9011 0.2640 0.2890 0.098 H43C) 2 0.4961 0.3270 0.7939 0.102
HOB) 2 0.8900 0.3488 0.2396 0.098 H(44A) 2 0.5776 0.1057 0.8622 0.159
HOC) 2 1.0088 0.3087 0.2275 0.098 H(44B) 2i 0.5001 0.1587 0.8163 0.159
H(10) 2 0.6636 0.0798 0.3232 0.044 H44C) 2% 0.4652 0.1392 0.8974 0.159
H(11) 2i 0.7846 0.0181 0.3899 0.046 H(45A) 2i 0.7096 0.2679 09173 0.133
H(13) 2 0.7801 0.1961 0.4541 0.044 H(45B) 2 0.7099 0.1779 0.9345 0.133
H(15A) 2i 0.8930 0.0140 0.4682 0.076 H@45C) 2 0.5955 0.2148 0.9629 0.133
H(15B) 2 0.8374 0.0557 0.5210 0.076 H(46) 2 0.8491 0.4149 0.7372 0.054
H(15C) 2 0.9460 0.0956 0.4580 0.076 H(47) 2 0.8461 0.4897 0.8024 0.058
H(16A) 2i 0.8512 0.3097 0.4266 0.076 H(49) 2 0.9874 0.3211 0.9295 0.048
H(16B) 2i 0.8118 0.3832 0.4456 0.076 H(51A) 2 0.8853 0.5098 0.8960 0.091
H(16C) 2i 0.8465 0.3890 0.3673 0.076 H(51B) 2 0.9956 0.4699 0.9180 0.091
HQ17A) 2 0.6216 0.2246 0.5267 0.085 H(51C) 2 0.8690 0.4346 0.9628 0.091
H(17B) 2 0.5027 0.2616 0.5169 0.085 H(52A) 2i 1.1851 0.2798 0.9005 0.101
H(17C) 2 0.5893 0.3008 0.5425 0.085 H(52B) 2i 1.2464 0.2330 0.8534 0.101
H(18A) 2 0.5012 0.4084 0.4021 0.072 H(52C) 2 1.2414 0.2019 0.9333 0.101
H(18B) 2i 0.6193 0.4530 0.3515 0.072 H(53A) 2 0.9578 0.2099 1.0119 0.098
H(18C) 2 0.5850 0.4468 0.4300 0.072 H(53B) 2i 1.0247 0.1351 1.0394 0.098
H(19) 2i 0.4753 0.4728 0.2628 0.046 H(53C) 2i 0.9071 0.1288 1.0195 0.098
H(20) 2 0.2956 0.5078 0.3080 0.051 H(54A) 2i 1.1396 0.0852 0.8682 0.081
H(22) 2 0.1971 0.2848 0.4105 0.053 H(54B) 2i 1.0244 0.0485 0.9271 0.081
H(24A) 2 0.1057 0.4743 0.3807 0.102 H(54C) 2i 1.1419 0.0555 0.9470 0.081
H(24B) 2i 0.0949 0.3990 0.4469 0.102 H(55) 2 0.8173 0.0765 0.9456 0.055
H(24C) 2i 0.0516 0.3962 0.3835 0.102 H(56) 2 0.7341 -0.0436 0.9815 0.072
H(25A) 2 0.2466 0.2037 0.5025 0.100 H(58) 2 0.7623 -0.0182 0.7844 0.061
H(25B) 2 0.3616 0.1628 0.5154 0.100 H(60A) 2i 0.6754 -0.1482 0.9590 0.145
H(25C) 2 0.2441 0.1129 0.5353 0.100 H(60B) 2 0.7492 -0.1552 0.8886 0.145
H(26A) 2i 0.1468 0.1863 0.3881 0.100 H(60C) 2i 0.6222 -0.1254 0.8942 0.145
H(26B) 2i 0.1450 0.0962 0.4261 0.100 H(61A) 2i 0.6825 0.1501 0.6491 0.143
H(26C) 2 0.2107 0.1343 0.3467 0.100 H(61B) 2i 0.6788 0.0594 0.6836 0.143
H(27A) 2 0.4297 0.0616 0.3754 0.076 H(61C) 2 0.7287 0.0998 0.6026 0.143
HQ27B) 2i 0.3606 0.0222 0.4540 0.076 H(62A) 2i 1.0206 0.0286 0.6623 0.161
H27C) 2 0.4781 0.0721 0.4344 0.076 H(62B) 2i 0.9494 0.0191 0.6121 0.161
H(28) 2 0.7746 0.4432 0.2545 0.048 H(62C) 2 0.8999 -0.0202 0.6933 0.161
H(29) 2 0.8230 0.5558 0.1623 0.056 H(63A) 2i 1.0315 0.1936 0.5902 0.167
H(31) 2i 0.6252 0.4810 0.0689 0.051 H(63B) 2i 0.9172 0.2371 0.5805 0.167
H@33A) 2 0.8184 0.6329 0.0493 0.106 H(63C) 2 0.9601 0.1780 0.5425 0.167
H@33B) 2i 0.6968 0.6280 0.0333 0.106 H(64) 2i 1.0436 0.0224 0.8001 0.042
H(33C) 2 0.8029 0.5862 0.0024 0.106 H(65) 2i 1.2227 -0.0111 0.7538 0.045
H(34A) 2 0.3568 0.4690 0.1379 0.090 H(67) 2 1.3194 0.2120 0.6533 0.048
H(34B) 2i 0.3292 0.4476 0.0776 0.090 H(69A) 2i 1.4132 0.0230 0.6840 0.084
H(34C) 2i 0.4531 0.4852 0.0672 0.090 H(69B) 2i 1.4669 0.1012 0.6811 0.084
H@35A) 2i 0.5706 0.3496 0.0335 0.113 H(@69C) 2i 1.4237 0.0982 0.6177 0.084
H(35B) 2i 0.4445 0.3188 0.0396 0.113 H(70A) 2i 1.2974 0.3089 0.5624 0.101
H(35C) 2 0.5235 0.2650 0.0838 0.113 H(70B) 2i 1.3103 0.3991 0.5426 0.101
H(36A) 2 0.2800 0.3134 0.2322 0.103 H(70C) 2i 1.1932 0.3599 0.5440 0.101
H@36B) 2 0.3310 0.2411 0.2145 0.103 H(71A) 2i 1.3642 0.2962 0.6973 0.107
H@36C) 2i 0.2527 0.2956 0.1701 0.103 H(71B) 2i 1.2903 0.3393 0.7446 0.107
H@37) 2 0.9889 0.3501 0.5916 0.050 H(71C) 2 1.3711 0.3872 0.6707 0.107
H(38) 2 0.8674 0.4260 0.5334 0.053 H(72A) 2i 1.0575 0.4321 0.6413 0.103
H(40) 2i 0.6005 0.3325 0.6998 0.048 H(72B) 2i 1.1761 0.4733 0.6352 0.103
H@42A) 2 0.6833 0.4674 0.5274 0.088 H(72C) 2 1.0952 0.4252 0.7090 0.103

Table 3. Atomic coordinates and displacement parameters (in A2).

Atom Site x y z Un Uy Uss U2 Uis U

CcQ1) 2 0.4801(2) 0.1374(2) 0.2362(1) 0.035(1) 0.035(2) 0.045(1) 0.001(1) -0.013(1) —0.014(1)
C(2) 2i 0.5103(3) 0.0934(2) 0.1968(2) 0.049(2) 0.036(2) 0.052(2) 0.003(1) ~0.023(1) —0.018(1)
C(3) 2i 0.6218(3) 0.1027(2) 0.1543(1) 0.055(2) 0.036(2) 0.042(1) 0.009(1) -0.019(1) -0.017(1)
C@4) 2i 0.6988(2) 0.1545(2) 0.1550(1) 0.042(1) 0.042(2) 0.039(1) 0.011(1) —0.010(1) —0.019(1)
C(5) 2i 0.6655(2) 0.1973(2) 0.1987(1) 0.036(1) 0.031(2) 0.033(1) 0.005(1) -0.011(1) —0.011(1)
C(6) 2i 0.6556(3) 0.0556(2) 0.1091(2) 0.073(2) 0.066(3) 0.064(2) 0.011(2) ~0.020(2) —0.042(2)
(D 2 0.9516(3) 0.1713(2) 0.1912(2) 0.045(2) 0.067(3) 0.070(2) 0.013(2) -0.014(2) —0.029(2)

c@E) 2 09222(3)  03314(2) 00947(2) 0061(2)  0071(3)  00542) —0.006(2) 00082 —0.010(2)
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Table 3. Continued.

Atom Site x y z Un Un Uss Uz Uis Uas
cO 2 09248(3)  0.3004(3)  02419(2)  0.036(2) 0.093(3) 0.081(2) 0.001Q2) —00142) —0.049(2)
c(10) 2 0.6875(2)  0.1035(2)  035031)  0.041(1)  0.0282)  0.041(1)  0002(1) -0.010(1) -0.013(1)
o1y 2 0.7595(2)  0.0665(2)  0.3896(1)  0.041(1)  00252)  0.046(2)  0.007(1) -0.008(1)  —0.011(1)
c12) 2 0.7951(2)  0.1015(2)  0.4293(1)  0.032(1)  0037(2)  0.03%1)  0.003(1) -0.008(1)  —0.006(1)
c(13) 2 0.7576(2)  0.1719(2)  0.4269(1)  0.039(1)  0.035(2)  0.0381)  0003(1) -00131)  -0.011(1)
cu4y 2 0.6858(2)  0.2084(2)  0.3844(1)  0030(1)  0.03%2)  00321) -00011) -00051) —0.010(1)
c(15) 2 0.8748(3)  0.0634(2) 0.4729(2) 0.043(2)  0.045(2)  0060(2)  0010(1) -0020(1) —0.009(2)
c(16) 2 0.8098(3)  03562(2) 0.4144(2)  0056(2)  0.037(2)  00692) —-0000(1) -0030(2) —0.020(2)
c1rny 2 05839(3)  02725(2) 05128(2) 0.076(2)  0.052(2)  0039(2)  00052) -0009%2) -0.017(2)
c(18) 2 05817(3)  04203(2)  03986(2)  0.064(2)  0.044(2)  0048(2)  0014(1) -0026(1) -0.023(1)
c(19) 2 04181(2)  04343(2)  02937(1) 0.043(2)  0.0292)  0042(1)  00041) -0.016(1) -0.010(1)
cRo) 2 03117(2)  04556(2)  03202(2) 0.046(2)  0.0352)  00532)  0014(1) -0.0231) -0.017(1)
cely 2 02278(2)  03990(2) 036542) 0037(1)  0.042(2)  0062(2)  0013(1) -0016(1) -0.023(2)
c2) 2 02537(2)  03241(2)  03803(2) 0034(1)  0.039(2)  00542)  00031) -00051) -0.016(1)
c@3) 2 03638(2)  03053(2) 03509(1)  0032(1)  0.0292)  0037(1)  00031) -0010(1)) -0.012(1)
CcQ4) 2 0.1097(3)  04188(2)  0.3969(2) 0046(2)  0.055(3)  0.1033)  0.0192) -00102) —0.036(2)
c@es) 2 02904(4)  0.1589(2)  0.5024(2) 0081(3)  0.051(3)  0.0482)  0001(2)  0007(2) —0.009(2)
cQ6) 2 0.1911(3)  0.14112)  03911(2) 0.043(2)  0.050(2)  0.096(3) -00102) -00152) -0.0152)
c@n 2 0.4083(3)  0.0672(2) 0.4203(2) 0.047(2)  0.027(2)  00592)  0000(1)  0002(1) —0.004(1)
c(28) 2 07423(2)  045152) 02169(1)  0.038(1)  0.044(2)  0038(1) -0005(1) -000%1) -0.014(1)
c@29) 2 0.7730(3)  05179(2)  0.1620(2) 0.049(2)  0.040(2)  0.047(2) -0012(1) -0007(1) -0.012(1)
c(30) 2 07291(3)  05292(2) 0.1051(2) 0.051(2)  0.042(2)  0.040(2) —0.004(1) -0.006(1) -0.005(1)
c31) 2 0.6541(2)  04748(2)  0.1075(1) 0.048(2)  0.042(2)  0.0331)  0000(1) -0011(1) -0.007(1)
c(32) 2 0.6194(2)  04089(2)  0.1672(1)  0037(1)  0.035(2)  0.030(1)  0004(1) -0008(1) —0.011(1)
c33) 2 0.7649(4)  0.6003(2)  0.0420(2) 0086(3)  0.051(3)  0053(2) —-00232) -0017(2)  0.009(2)
c(34) 2 03889(3)  0.4504(2)  0.1003(2) 00552)  0.062(3) 00642  00162) -0027(2) -0.015(2)
cG3s) 2 0.5023(4)  03175(3) 0.0647(2) 0.088(3)  0.098(3)  0073(2)  0034(2) -0046(2) -0.055(2)
c(36) 2 03109(3)  02938(2) 0.1951(2) 0.049(2)  0.071(3)  0082(2) -00052) -00352) -0.010(2)
c37n 2 090942)  03472(2) 0.6140(1)  0.044(2)  0.045(2)  0035(1)  0006(1) -0.010(1) —0.013(1)
c(38) 2 08379(3)  0.3918(2)  05790(1)  0.063(2) 0.033(2) 0.037(1)  0008(1)  -0018(1)  —0.009(1)
c39) 2 0.7203(3)  03865(2) 0.6114(2) 0056(2)  0.032(2)  0.0482)  0013(1) -0028(1) -0.019(1)
Cc@0) 2 0.6804(2) 0.33742) 0.6777(2) 0036(1)  0.044(2)  0.048(2)  0013(1) -0.020(1) -0.021(1)
c@) 2 0.7587(2)  02938(2)  0.7137(1)  0.036(1)  0.027(2)  0.041(1)  0006(1) -0.0151) -0.015(1)
c@2) 2 0.6399(3)  04364(2) 05738(2) 0073(2)  0.056(2)  0.058(2)  0.0252) -00392) -0.0192)
c@3) 2 05266(3)  03182(2) 0.8338(2) 00532)  0.0823)  0067(2)  0027(2) -0.0092) —0.030(2)
c@4) 2 05298(4)  0.1496(3) 0.8565(3)  0057(2)  0.081(4)  0.1595) -0017(2)  0018(3) —0.047(3)
c@s) 2 0.6635(4)  0.2223(3) 0.9244(2)  00753)  0.132(4)  0.046(2)  0039(3) -00042) —0.027(2)
c@e) 2 08779(3)  03960(2) 0.7767(2)  0052(2)  0.037(2)  00532)  0016(1) —-0.024(1) —0.019(1)
c@n 2 08757(3)  04406(2) 0.8150(2) 00542)  0.037(2)  00622)  0021(1) —-0.024(1) —0.023(2)
c@s) 2 09180(2)  0.4126(2) 0.8733(2) 00452)  0.043(2)  00532)  0009(1) -0.014(1) —0.024(1)
c@9) 2 09581(2)  03409(2) 0.8902(1)  0042(2)  0.042(2)  0042(1)  0.008(1) -0016(1) —0.019(1)
c(50) 2 09560(2)  0.2966(2)  0.8498(1)  0029(1)  0.033%2)  0037(1)  0004(1) -0010(1) -0.013(1)
csl 2 09169(3)  04610(2) 09163(2) 0077(2)  0.053(2)  00692)  0021(2) —-00302) -0.037(2)
c52) 2 1.19993)  0.2288(2)  0.8991(2) 0.052(2)  0067(3)  0086(3)  0.0042) -0.036(2) -0.018(2)
c53) 2 09777(4)  0.16052) 1.0079(2) 0088(3)  0.065(3)  0.0412)  00232) -0016() —0.019(2)
c(54) 2 10957(3)  0.0799(2) 09147(2) 0.072(2)  0.0502)  00522)  00232) -0037(2) —0.0202)
c(ss) 2 0.8059(2)  00572(2) 09124(2) 0042(2)  0.047(2)  00442)  0001(1) -0016(1)  —0.006(1)
c(56) 2 0.7576(3) -00142(2)  09339(2) 0.0572)  0.052(2)  0056(2) -00132) —-00262)  0.007(2)
o7 2 0.7423(3) -0.0444(2) 0.8857(2) 0.063(2)  0.035(2)  0087(3) -00102) -0.0452) —0.000(2)
c(s8) 2 0.7736(3)  0.0009(2) 0.8178(2) 0052(2)  0.0352)  0071(2) -0002(1) -0.0352) -0.0132)
cG59) 2 0.8226(2) 00758(2) 0.7968(2)  0028(1)  0.0392)  0051(2)  00051) -0017(1) -0.018(1)
c60) 2 0.6929(4) —0.1255(2) 0.9089(3)  0.124(4)  0.045(3)  0.1154) -00312) -00783)  0.013(Q2)
ce6l) 2 0.7224(3)  0.1044(4)  0.6472(2) 0054(2)  0.183(6)  0.067(2)  00153) -0031(2) —0.055(3)
c(62) 2 0.9433(5)  0.0245(3) 0.6563(3)  0.182(5)  0.0944)  0.1023)  0079@4) -0084(4) —0.074(3)
c63) 2 0.9543(5)  0.1891(3)  0.5843(2) 0.137(4)  0.124(5)  0.068(3) -0.0614)  00393) —0.067(3)
c64) 2 1.1011(2)  0.0614(2) 0.7707(1)  0.035(1)  0.030(2)  0041(1)  0.001(1) -0012(1) -0.012(1)
c@6s)  2i 1.2069(2)  0.0411(2) 0.7431(1)  0039(1)  0027(2)  0.047(2)  0.009(1) -0.014(1) —0.014(1)
c@66)  2i 1.29142)  0.0980(2) 06991(1) 0.035(1)  0.037(2)  0.046(2)  0.008(1) -0011(1)  -0.015(1)
c67) 2 12637(2)  01724(2)  0.6839(1)  0.033(1)  0.030(2)  0.048(2)  0001(1) -0006(1) —0.007(1)
c(68) 2 1.1534(2)  0.19052)  0.7133(1)  0.031(1)  0029(2)  0037(1)  0.0041) -0.012(1) -0.011(1)
c69) 2 14090(3)  0.0784(2)  0.6677(2)  0.039(2)  0.0422)  00732)  0012(1) -0.0031) -0.012(2)
c(70) 2 1.2568(3)  03539(2)  0.5658(2) 0.061(2)  0056(3)  0.0592)  0.0042)  0.000(2)  0.001(2)
o) 2 13205(3)  03411(2) 06974(2) 0.056(2)  0057(3)  0097(3) —0.012(2) -0.030(2) -0.014(2)
c(72) 2 1.12303)  0.4283(2) 06613(2) 0.058(2)  0028(2)  0.1043) -0.001(1) -0.006(2) -0.014(2)
NQ) 2 05542(2)  0.1887(1)  02371(1)  0.032(1)  0.035(1)  0.037(1)  0.0031(9) -0.009209) —-0.015(1)
NQ) 2 0.7283(2)  02473(1)  02093(1)  0032(1)  0.035(1))  0.035(1)  0.0007(9 —-0.0058(8) —0.013(1)
NG) 2 0.6498(2)  0.1714(1)  03485(1)  0.0351)  0.026(1)  0.036(1)  0.0036(8) -0.01039) —0.0116(9)
N@) 2 0.6490(2)  028041)  03693(1)  0.035(1)  0029(1)  0.032(1)  0.00439) —-0.01158) —0.0102(9)
2i

N(S) 0.4442(2)  03620(1)  03097(1)  0.035(1)  0023(1)  0.036(1)  0.00348) -00114(%9) —-0.0092(9)




418 Zr(CoH15N2Si)4
Table 3. Continued.

Atom Site x y z Un U2 Uss U2 Uiz Ux

N(6) 2 0.4047(2) 0.2356(1) 0.3557(1) 0.030(1) 0.028(1) 0.039(1) 0.0016(8) —0.0043(9) —0.0106(9)
N 2 0.6693(2) 0.3979(1) 0.2199(1) 0.035(1) 0.032(1) 0.033(1) -0.0015(9) -0.0083(9) —0.0091(9)
N(8) 2 0.5416(2) 0.3524(1) 0.1807(1) 0.036(1) 0.034(1) 0.032(1) -0.0006(9) -0.0114(9) —0.0085(9)
N(9) 2 0.8717(2) 0.2990(1) 0.6792(1) 0.034(1) 0.038(2) 0.034(1) 0.0084(9) -0.0116(9) —0.013(1)
N(10) 2 0.7396(2) 0.2478(1) 0.7790(1) 0.030(1) 0.041(2) 0.037(1) 0.0075(9) —0.0104(9) -0.013(1)
N(11) 2 0.9187(2) 0.3270(1) 0.7924(1) 0.040(1) 0.031(1) 0.044(1) 0.0111(9) -0.018(1) —0.016(1)
N(12) 2 0.9836(2) 0.2234(1) 0.8595(1) 0.039%(1) 0.030(1) 0.037(1) 0.0068(9) -0.013%9) -0.0141(%9)
N(13) 2 0.8386(2) 0.1019(1) 0.8460(1) 0.032(1) 0.034(1) 0.041(1) 0.0018(9) -0.0107(9) -0.013(1)
N(4) 2 0.8602(2) 0.1273(1) 0.7339(1) 0.033(1) 0.035(1) 0.043(1) 0.0053(9) -0.0142(9) -0.018(1)
N(15) 2 1.0753(2) 0.1339(1) 0.7580(1) 0.030(1) 0.027(1) 0.036(1) 0.003%8) -0.0100(8) -0.0097(9)
N(16) 2 1.1081(2) 0.2599(1) 0.7024(1) 0.031(1) 0.026(1) 0.042(1) 0.0042(8) -0.0093(9) -0.0077(9)
Si(1) 2i 0.87641(6) 0.26184(5) 0.18432(4) 0.0297(4) 0.0483(5) 0.0427(4) 0.0000(3) —0.0018(3) —0.0179(4)
Si(2) 2 0.65671(6) 0.33085(4) 0.42168(4) 0.0443(4) 0.0296(4) 0.0364(4) 0.0035(3) -0.0151(3) -0.0135(3)
Si(3) 2% 0.32615(6) 0.15340(5) 0.41499(4) 0.0345(4) 0.0302(5) 0.0468(4) —0.0026(3) 0.0005(3) —0.0083(3)
Si(4) 2 0.44190(7) 0.35350(5) 0.13536(4) 0.0432(4) 0.0444(5) 0.0417(4) 0.0074(3) -0.0213(3) -0.0159(4)
Si(5) 2 0.61683(7) 0.23436(6) 0.84473(5) 0.0346(4) 0.0552(6) 0.0516(5) 0.0085(4) -0.0002(3) -0.0155(4)
Si(6) 2 1.06038(6) 0.17492(5) 0.91827(4)  0.0406(4) 0.0367(5) 0.0350(4) 0.0085(3) —0.0153(3) -0.0137(3)
Si(7) 2 0.86768(6) 0.11143(5) 0.65893(4) 0.0380(4) 0.0437(5) 0.0462(4) 0.0069(3) -0.0169(3) —0.0233(4)
Si(8) 2 1.19848(7) 0.34208(5) 0.65832(4) 0.0361(4) 0.0274(5) 0.0550(5) 0.0003(3) -0.0077(3) —0.0055(3)
2r(1) 2 057776(2) 0.27901(1) 0.28256(1) 0.0259(1) 0.0248(2) 0.0276(1) 0.00113(8) -0.00671(9) -0.00862(9)
Z(2) 2 0.92880(2) 0.21562(1) 0.76931(1)  0.0265(1) 0.0269(2) 0.0304(1) 0.00502(9) -0.00982(9) -0.0112(1)
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