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

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

MS43-P8�&GGJDJFOU�TFOTJOH�PG�FYQMPTJWFT�CZ
VTJOH�IJHIMZ�UFYUVSFE�GMVPSFTDFOU�OPOQPSPVT

GJMNT�PG�PMJHPQIFOZMFOFFUIZOZMFOF
EFSJWBUJWFT

"SJF�WBO�EFS�-FF�
�5IPNBT�$BSPO�
�&SJD�1BTRVJOFU�
�3PCFSU
1BOTV�
�7JODFOU�3PVFTTBD�
�4JNPO�$MBWBHVFSB�
�.ZSJBN

#PVIBEJE�
�'SBOzPJTF�4FSFJO�4QJSBV�
�+FBO�1JFSSF�-�SF�1PSUF�

1JFSSF�.POUNwBU�

���*OTUJUVU�&VSPQwFO�EFT�.FNCSBOFT
�.POUQFMMJFS
�'SBODF
���$&"�%".�-F�3JQBVMU
�.POUT
�'SBODF
���&/4
�$BDIBO
�'SBODF
���*OTUJUVU�$IBSMFT�(FSIBSEU
�.POUQFMMJFS
�'SBODF

FNBJM��BWEFSMFF!VOJW�NPOUQ��GS
5IF� GMVPSFTDFODF� PG� UIJO� GJMNT� PG� EJJNJOF�TVCTUJUVUFE

QIFOZMFOFFUIZOZMFOF� DBO� CF� FGGJDJFOUMZ� RVFODIFE� CZ
OJUSPBSPNBUJD� WBQPST
� XIJDI� JT� OPU� UIF� DBTF� GPS� UIF
VOTVCTUJUVUFE� QBSFOU� DPNQPVOE�� 5IJO� GJMN� QPSPTJUZ� JT
VTVBMMZ� DPOTJEFSFE� UP� CF� BO� FTTFOUJBM� GBDUPS� GPS� FGGJDJFOU
RVFODIJOH
�CVU�JO�UIF�QSFTFOU�DBTF�UIF�PSJHJO�JT�DPNQMFUFMZ
EJGGFSFOU
� BT� CPUI� GJMNT� BSF� OPO�QPSPVT� BOE� IFSNFUJD� UP
%/5�5/5� NPMFDVMFT�� 5IF� FYQMBOBUJPO� GPS� UIJT� WFSZ
FGGJDJFOU� TFOTJOH� DPNFT� GSPN� UIF�NPMFDVMBS� PSHBOJ[BUJPO
JO� UIF� UXP� DSZTUBMMJ[FE� UIJO� GJMNT�� #Z� DPNCJOJOH� UIF
JOGPSNBUJPO� GSPN� TJOHMF�DSZTUBM� BOE� UIJO� GJMN� EJGGSBDUJPO
FYQFSJNFOUT�JU�JT�TIPXO�UIBU���TUBDLJOH�JO�UIF�TUSVDUVSF�PG
CPUI�UIF�TVCTUJUVUFE�BOE�UIF�OPO�TVCTUJUVUFE�DPNQPVOE�JT
OPU� WFSZ� QSPOPVODFE
� CVU� UIBU� UIF� PSJFOUBUJPO� PG� UIF
QIFOZMFOFUIZOZMFOF� GMVPSPQIPSF� EJGGFST� NBSLFEMZ� XJUI
SFTQFDU� UP� UIF� TVSGBDF� PG� UIF� GJMN�� 'PS� UIF� TVCTUJUVUFE
DPNQPVOE
� UIF� GMVPSPQIPSF� JT� BMNPTU� QBSBMMFM� UP� UIF
TVSGBDF
�UIVT�NBLJOH�JU�SFBEJMZ�BWBJMBCMF�UP�NPMFDVMFT�PG�B
OJUSPBSPNBUJD�RVFODIFS��5IJT�SBUJPOBMF�JT�BMTP�PCTFSWFE�JO
UIF� DBTF� PG� B� SFMBUFE� DPNQPVOE� CFBSJOH� NFUIPYZ� TJEF
DIBJOT� JOTUFBE� PG� UIF� MPOH� PDUZMPYZ� NPJFUJFT�
'MVPSFTDFODF�MJGFUJNF�FYQFSJNFOUT�TIPX�UIBU�UIF�FGGJDJFOU
RVFODIJOH�QSPDFTT�JO�UIF�OPO�QPSPVT
�DSZTUBMMJ[FE�GJMNT�PG
UIF� TVCTUJUVUFE� DPNQPVOE� JT� EVF� UP� B� GBTU� 	���QT

EJGGVTJPO�PG�FYDJUPOT�GSPN�UIF�CVML�PG�UIF�GJMN�UPXBSE�JUT
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3FBDUJWF� DBUIPEJD� BSD� FWBQPSBUJPO� JT� BO� BUUSBDUJWF

NFUIPE� UP� QSPEVDF� PYJEF� DPBUJOHT� GPS� B�XJEF� WBSJFUZ� PG
BQQMJDBUJPOT
� F�H�� GPS� PYJEBUJPO� BOE� DIFNJDBM� QSPUFDUJWF
DPBUJOHT
� EJGGVTJPO� CBSSJFST
� PS� GPS� XFBS� QSPUFDUJPO� JO
USJCPMPHJDBM� TZTUFNT� <�>�� 0OF� SFBTPO� GPS� UIJT� JT� UIF
QPTTJCJMJUZ� UP� DPOUSPM� UIF�QIBTFT� BOE�QIBTF�DPNQPTJUJPOT
PG�UIF�TZOUIFTJ[FE�PYJEFT�CZ�UIF�DIFNJDBM�DPNQPTJUJPO�PG
DPNQPVOE� UBSHFUT� VUJMJ[FE� BT� DBUIPEFT� GPS� UIF
FWBQPSBUJPO��5IF�PYZHFO�GMPX�JOGMVFODFT�UIF�FWBQPSBUJPO
SBUFT� PG� UIF� DBUIPEF� NBUFSJBM� BT� XFMM� BT� UIF� DPOEJUJPOT
VOEFS�XIJDI�UIF�NFUBMMJD�WBQPVS�DPOEFOTFT�BOE�SFBDUT�BU
UIF� TVCTUSBUF� TVSGBDF�� 5P� DPOUSPM� UIFTF� QBSBNFUFST
� JU� JT
OFDFTTBSZ� UP� VOEFSTUBOE� UIF� QSPDFTT� SFMBUFE� UP� UIF� PYJEF
TZOUIFTJT��8F� BSF� UIFSFGPSF� BDUJWF� JO� TUVEZJOH� UIF� QIBTF
USBOTGPSNBUJPO�BU�UIF�UBSHFU�	DBUIPEF
�TVSGBDF�BGUFS�UIF�BSD
QSPDFTT� BOE� UP� DPSSFMBUF� UIF� SFTVMUT� XJUI� UIF� QIBTFT
PCUBJOFE� JO� UIF� DPBUJOH� <�>�� 5IF� FYBNQMF� PG� UIF� "M�)G
TZTUFN�JT�HJWFO�JO�'JH�����`�`�`�`
5IF� UBSHFUT� XFSF� PQFSBUFE� XJUI� BOE� XJUIPVU� PYZHFO

SFBDUJWF�HBT��5IF�QIBTF�DPNQPTJUJPO�BU�UIF�UBSHFU�TVSGBDF
XBT�EFUFSNJOFE�CZ�9�SBZ�EJGGSBDUJPO�	93%
�BOBMZTFT�BOE
DPNQBSFE� GPS� UIF� EJGGFSFOU� QSPDFTT� DPOEJUJPOT�� $PBUJOHT
XFSF�EFQPTJUFE�GPS�FBDI�QSPDFTT�QBSBNFUFS�TFU�VUJMJ[FE�GPS
TVSGBDF�USFBUNFOU�PG� UIF�UBSHFUT��5IF�DPNQPTJUJPOT�PG� UIF
MBZFST� XFSF� EFUFSNJOFE� CZ� 3VUIFSGPSE� CBDLTDBUUFSJOH
TQFDUSPNFUSZ�� 93%� XBT� VTFE� UP� EFUFSNJOF� UIF� NFUBMMJD
BOE�PYJEF�QIBTFT�JO�UIF�MBZFST��"�DPNQBSJTPO�PG�UIF�QIBTF
DPNQPTJUJPO� CFUXFFO� MBZFST� BOE� UBSHFU� TVSGBDF� JT� HJWFO
BOE� UIF� QPTTJCMF� QSPDFTTFT� EVSJOH� UBSHFU� TVSGBDF
NPEJGJDBUJPOT�BSF�EJTDVTTFE��*O�BEEJUJPO
�IJHI�UFNQFSBUVSF
JO�TJUV�93%�NFBTVSFNFOUT�VQ�UP������$�XFSF�QFSGPSNFE
UP�TUVEZ�UIF�QSPDFTT�PG�PYJEF�GPSNBUJPO�GSPN�JOUFSNFUBMMJD
DPNQPVOET� JO� UIF� MBZFST� <�>�� "T� B� SFTVMU
� UIF� PYJEF
DPBUJOHT� QSPEVDFE� CZ� UIJT� TUBUF�PG� UIF� BSU� SFBDUJWF
DBUIPEJD� BSD� FWBQPSBUJPO� QSPDFTT� BSF� XFMM� TVJUFE� GPS
BQQMJDBUJPOT� JO�IJHI� UFNQFSBUVSF�FOWJSPONFOU
� FTQFDJBMMZ
BT�PYJEBUJPO�BOE�EJGGVTJPO�CBSSJFST��`
3FGFSFODFT�
<�>`````````� 9�� .BFEFS
� .�� %nCFMJ
� "�� %PNNBOO
� "��

/FFMT
�1��1PMDJL
�3��3BDICBVFS
�)��3VEJHJFS
�#��8JESJH



