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Table 1. Crystal data and structure refinement for p-bromobenzoate 8.

Identification code
Empirical formula
Formula weight
Temperature
Wavelength
Crystal system
Space group

Unit cell dimensions

Volume

4

Density (calculated)
Absorption coefficient

F(000)

Crystal size

Theta range for data collection
Index ranges

Reflections collected
Independent reflections
Completeness to theta = 25.02°
Absorption correction

Max. and min. transmission
Refinement method

Data / restraints / parameters
Goodness-of-fit on F2

Final R indices [I1>2sigma(l)]
R indices (all data)

Absolute structure parameter

Largest diff. peak and hole

p21

C62 H80 Br2 027

1417.08

90K

0.71073 A

Monoclinic

P21

a=10.1791(6) A o= 90°.
b=17.2512(9) A B=104.3150(10)°.
¢ = 19.3528(10) A v = 90°.
3292.9(3) A3

2

1.429 Mg/m3

1.314 mm-!

1476

0.27 x 0.23 x 0.16 mm3

2.06 to 25.02°.

-11<=h<=12, -9<=k<=20, -22<=1<=23
15768

7667 [R(int) = 0.0217]

99.7 %

Analytical

0.8172 and 0.7179

Full-matrix least-squares on F2

7667 /56 / 864

1.036

R1 =0.0224, wR2 = 0.0512

R1 =0.0242, wR2 = 0.0517

0.003(3)

0.234 and -0.314 e.A-3



Table 2. Atomic coordinates ( x 10%) and equivalent isotropic displacement parameters (A2x 103)

for p-bromobenzoate 8. U(eq) is defined as one third of the trace of the orthogonalized Ui tensor.

X y z U(eq)
Br(1) -77(2) 3304(1) 8579(1) 23(1)
Br(1B) 7144(1) 4307(1) -4342(1) 23(1)
C(1) -78(2) 5592(1) 4448(1) 12(1)
C(2) 1233(2) 5594(1) 5083(1) 13(1)
C(3) 2589(2) 5259(1) 4992(1) 15(2)
C(4) 3805(2) 5765(2) 5342(1) 19()
C(5) 3625(2) 6611(2) 5106(1) 18(1)
C(6) 3427(2) 6835(2) 4434(1) 17(1)
C(7) 3434(2) 6341(1) 3798(1) 16(1)
C(8) 2097(2) 6304(1) 3230(2) 13(1)
C©) 955(2) 5758(1) 3281(1) 12(1)
C(10) 88(2) 6088(1) 3786(1) 12(1)
C(11) -1318(2) 6351(1) 3310(1) 15(1)
C(12) -2556(2) 6342(1) 3574(1) 19(1)
C(13) -2571(2) 6033(1) 4289(1) 17(1)
C(14) -1156(2) 5970(1) 4783(1) 14(1)
C(15) -570(2) 4761(1) 4239(1) 16(1)
C(16) 3636(3) 7190(2) 5687(2) 27(2)
c(17) 2376(2) 6568(1) 2551(1) 15(1)
C(18) 1674(2) 6385(1) 1796(1) 17(1)
C(19) 3851(3) 6784(2) 2727(2) 19(1)
C(20) -1590(2) 6369(2) 2505(1) 20(1)
C(21) -1041(2) 7042(1) 5583(1) 18(1)
C(22) -311(3) 7788(2) 5825(2) 25(1)
C(23) 1101(2) 5496(2) 6308(1) 16(1)
C(24) 807(2) 4944(1) 6842(1) 16(1)
C(25) 773(2) 4152(1) 6733(1) 19(1)
C(26) 514(3) 3654(2) 7250(1) 22(1)
C(27) 284(2) 3971(2) 7865(1) 18(1)
C(28) 304(3) 4761(2) 7987(1) 21(1)
C(29) 567(3) 5242(2) 7469(1) 22(1)
C(30) 3402(2) 3947(1) 5039(1) 18(1)
C(31) 3603(3) 3231(2) 5484(2) 28(1)
C(1B) 7709(2) 4176(1) 290(1) 12(1)

C(2B) 6438(2) 4570(1) -208(1) 14(1)



C(3B)
C(4B)
C(5B)
C(6B)
C(7B)
C(8B)
C(9B)
C(10B)
C(11B)
C(12B)
C(13B)
C(14B)
C(15B)
C(16B)
C(17B)
C(18B)
C(19B)
C(20B)
C(21B)
C(22B)
C(23B)
C(24B)
C(25B)
C(26B)
C(27B)
C(28B)
C(29B)
C(30B)
C(31B)
0(1)
0(2)
0(3)
O(4)
0(5)
0O(6)
O(7)
0(8)
0(9)
0(10)
0(11)

5020(2)
3932(2)
4195(2)
4452(2)
4368(2)
5686(2)
6683(2)
7723(2)
9173(2)
10392(2)
10316(2)
8933(2)
7862(2)
4182(3)
5471(2)
6081(3)
4089(2)
9390(2)
9234(2)
8935(3)
6482(2)
6627(2)
6603(2)
6766(3)
6944(2)
6970(2)
6808(2)
3745(2)
3446(3)
4507(2)
4393(2)
1699(2)
1479(2)
-1817(2)
-645(2)
-1874(2)
885(2)
1475(2)
2784(2)
3754(2)

4275(1)
4908(1)
5541(1)
5402(1)
4635(1)
4293(1)
3786(1)
4273(1)
4181(1)
4232(1)
4337(2)
4612(1)
3319(2)
6360(2)
4194(1)
3632(2)
4511(1)
3796(2)
5944(1)
6761(1)
5122(1)
4914(1)
4141(1)
3965(2)
4558(2)
5331(2)
5505(2)
3146(1)
2566(2)
6988(1)
6703(1)
7079(1)
5007(1)
7060(1)
6744(1)
6744(1)
5173(1)
6161(1)
4498(1)
4040(1)

-214(1)
-387(1)
173(1)
874(1)
1226(1)
1692(1)
1420(1)
1107(1)
1600(1)
1319(1)
546(1)
122(1)
81(1)
-101(2)
2415(1)
2995(1)
2389(1)
2320(1)
-148(1)
12(2)

-1354(1)
-2078(1)
-2295(1)
-2969(1)
-3413(1)
-3211(1)
-2540(1)

-630(1)

-1230(2)

2322(1)
3435(1)
2965(1)
3476(1)
3572(1)
5032(1)
5851(1)
5663(1)
6437(1)
5336(1)
4493(1)

15(1)
17(1)
17(1)
16(1)
15(1)
14(1)
13(1)
13(1)
16(1)
17(1)
16(1)
14(1)
15(1)
27(1)
16(1)
20(1)
17(1)
21(1)
17(1)
22(1)
17(1)
14(1)
19(1)
20(1)
18(1)
20(1)
20(1)
20(1)
27(1)
27(1)
20(1)
16(1)
15(1)
20(1)
16(1)
24(1)
14(1)
24(1)
21(1)
31(1)



O(1B)
0(2B)
0(3B)
O(4B)
0(5B)
0(6B)
0(7B)
0(8B)
0(9B)
O(10B)
O(11B)
0(1S)
0(25)
0(3S)
0(4S)
0(5S)

3535(2)
3516(2)
6300(2)
5982(2)
9956(2)
8766(2)
9816(2)
6605(2)
6292(2)
4689(2)
3213(2)
4821(2)
7708(2)
6836(2)
2525(2)

94(2)

4549(1)
4778(1)
4830(1)
3212(1)
4898(1)
5442(1)
5751(1)
4497(1)
5772(1)
3660(1)
3183(1)
2197(1)
2012(1)
7822(1)
2747(1)
7013(1)

2870(1)
1730(1)
2257(1)

949(1)
1671(1)

256(1)
-605(1)
-934(1)

-1161(1)

-740(1)
-144(1)
1716(1)
2262(1)
6575(1)
1990(1)
8468(1)

26(1)
17(1)
16(1)
17(1)
19(1)
14(1)
25(1)
15(1)
22(1)
18(1)
24(1)
25(1)
28(1)
34(1)
36(1)
35(1)




Table 3.  Bond lengths [A] and angles [°] for p-bromobenzoate 8.

Br(1)-C(27) 1.903(2)
Br(1B)-C(27B) 1.907(2)
C(1)-C(15) 1.538(3)
C(1)-C(14) 1.551(3)
C(1)-C(2) 1.575(3)
C(1)-C(10) 1.583(3)
C(2)-0(8) 1.451(3)
C(2)-C(3) 1.546(3)
C(2)-H(2) 1.0000

C(3)-0(10) 1.463(3)
C(3)-C(4) 1.530(3)
C(3)-H@E) 1.0000

C(4)-C(5) 1.526(4)
C(4)-H(4A) 0.9900

C(4)-H(4B) 0.9900

C(5)-C(6) 1.322(4)
C(5)-C(16) 1.502(4)
C(6)-C(7) 1.498(4)
C(6)-H(6) 0.9500

C(7)-0(2) 1.475(3)
C(7)-C(8) 1.524(3)
C(7)-H(7) 1.0000

C(8)-0(3) 1.453(3)
C(8)-C(17) 1.484(3)
C(8)-C(9) 1.519(3)
C(9)-0(4) 1.416(3)
C(9)-C(10) 1.578(3)
C(9)-H(9) 1.0000

C(10)-C(11) 1.565(3)
C(10)-H(10) 1.0000

C(11)-0(5) 1.461(3)
C(11)-C(12) 1.472(3)
C(11)-C(20) 1.515(3)
C(12)-0(5) 1.449(3)
C(12)-C(13) 1.487(4)
C(12)-H(12) 1.0000

C(13)-C(14) 1.523(3)

C(13)-H(13A) 0.9900



C(13)-H(13B)
C(14)-0(6)
C(14)-H(14)
C(15)-H(15A)
C(15)-H(15B)
C(15)-H(15C)
C(16)-H(16A)
C(16)-H(16B)
C(16)-H(16C)
C(17)-0(3)
C(17)-C(18)
C(17)-C(19)
C(18)-H(18A)
C(18)-H(18B)
C(18)-H(18C)
C(19)-0(1)
C(19)-0(2)
C(20)-H(20A)
C(20)-H(20B)
C(20)-H(20C)
C(21)-0(7)
C(21)-0(6)
C(21)-C(22)
C(22)-H(22A)
C(22)-H(22B)
C(22)-H(22C)
C(23)-0(9)
C(23)-0(8)
C(23)-C(24)
C(24)-C(25)
C(24)-C(29)
C(25)-C(26)
C(25)-H(25)
C(26)-C(27)
C(26)-H(26)
C(27)-C(28)
C(28)-C(29)
C(28)-H(28)
C(29)-H(29)
C(30)-0(11)

0.9900
1.469(3)
1.0000
0.9800
0.9800
0.9800
0.9800
0.9800
0.9800
1.472(3)
1.492(3)
1.502(3)
0.9800
0.9800
0.9800
1.201(3)
1.352(3)
0.9800
0.9800
0.9800
1.213(3)
1.332(3)
1.503(4)
0.9800
0.9800
0.9800
1.214(3)
1.336(3)
1.489(4)
1.382(4)
1.394(4)
1.393(4)
0.9500
1.381(4)
0.9500
1.382(4)
1.377(4)
0.9500
0.9500
1.207(3)



C(30)-0(10)
C(30)-C(31)
C(31)-H(31A)
C(31)-H(31B)
C(31)-H(31C)
C(1B)-C(15B)
C(1B)-C(14B)
C(1B)-C(2B)
C(1B)-C(10B)
C(2B)-O(8B)
C(2B)-C(3B)
C(2B)-H(2B)
C(3B)-0(10B)
C(3B)-C(4B)
C(3B)-H(3B)
C(4B)-C(5B)
C(4B)-H(4B1)
C(4B)-H(4B2)
C(5B)-C(6B)
C(5B)-C(16B)
C(6B)-C(7B)
C(6B)-H(6B)
C(7B)-O(2B)
C(7B)-C(8B)
C(7B)-H(7B)
C(8B)-0O(3B)
C(8B)-C(17B)
C(8B)-C(9B)
C(9B)-O(4B)
C(9B)-C(10B)
C(9B)-H(9B)
C(10B)-C(11B)
C(10B)-H(10B)
C(11B)-O(5B)
C(11B)-C(12B)
C(11B)-C(20B)
C(12B)-O(5B)
C(12B)-C(13B)
C(12B)-H(12B)
C(13B)-C(14B)

1.345(3)
1.490(4)
0.9800

0.9800

0.9800

1.549(3)
1.557(3)
1.565(3)
1.587(3)
1.460(3)
1.528(3)
1.0000

1.451(3)
1.532(3)
1.0000

1.514(3)
0.9900

0.9900

1.339(3)
1.508(4)
1.501(3)
0.9500

1.478(3)
1.538(3)
1.0000

1.451(3)
1.478(3)
1.528(3)
1.414(3)
1.585(3)
1.0000

1.555(3)
1.0000

1.459(3)
1.475(3)
1.510(3)
1.458(3)
1.489(3)
1.0000

1.519(3)



C(13B)-H(13C)
C(13B)-H(13D)
C(14B)-0(6B)

C(14B)-H(14B)
C(15B)-H(15D)
C(15B)-H(15E)
C(15B)-H(15F)
C(16B)-H(16D)
C(16B)-H(16E)
C(16B)-H(16F)
C(17B)-O(3B)

C(17B)-C(18B)
C(17B)-C(19B)
C(18B)-H(18D)
C(18B)-H(18E)
C(18B)-H(18F)
C(19B)-O(1B)

C(19B)-O(2B)

C(20B)-H(20D)
C(20B)-H(20E)
C(20B)-H(20F)
C(21B)-O(7B)

C(21B)-O(6B)

C(21B)-C(22B)
C(22B)-H(22D)
C(22B)-H(22E)
C(22B)-H(22F)
C(23B)-O(9B)

C(23B)-0(8B)

C(23B)-C(24B)
C(24B)-C(25B)
C(24B)-C(29B)
C(25B)-C(26B)
C(25B)-H(25B)
C(26B)-C(27B)
C(26B)-H(26B)
C(27B)-C(28B)
C(28B)-C(29B)
C(28B)-H(28B)
C(29B)-H(29B)

0.9900
0.9900
1.473(3)
1.0000
0.9800
0.9800
0.9800
0.9800
0.9800
0.9800
1.462(3)
1.496(3)
1.499(3)
0.9800
0.9800
0.9800
1.202(3)
1.345(3)
0.9800
0.9800
0.9800
1.225(3)
1.332(3)
1.489(4)
0.9800
0.9800
0.9800
1.213(3)
1.337(3)
1.488(4)
1.398(3)
1.398(4)
1.389(4)
0.9500
1.375(4)
0.9500
1.388(4)
1.381(4)
0.9500
0.9500



C(30B)-O(11B)
C(30B)-O(10B)
C(30B)-C(31B)
C(31B)-H(31D)
C(31B)-H(31E)
C(31B)-H(31F)
O(4)-H(4)
O(4B)-H(4B3)
O(1S)-H(1A)
O(1S)-H(1B)
0(2S)-H(2C)
0(2S)-H(2D)
0(3S)-H(3D)
0(3S)-H(3C)
O(4S)-H(4C)
O(4S)-H(4D)
0(5S)-H(5B)
0(5S)-H(5A)

C(15)-C(1)-C(14)
C(15)-C(1)-C(2)
C(14)-C(1)-C(2)
C(15)-C(1)-C(10)
C(14)-C(1)-C(10)
C(2)-C(1)-C(10)
0(8)-C(2)-C(3)
0(8)-C(2)-C(1)
C(3)-C(2)-C(1)
0(8)-C(2)-H(2)
C(3)-C(2)-H(2)
C(1)-C(2)-H(2)
0(10)-C(3)-C(4)
0(10)-C(3)-C(2)
C(4)-C(3)-C(2)
0(10)-C(3)-H(3)
C(4)-C(3)-H(3)
C(2)-C(3)-H(3)
C(5)-C(4)-C(3)
C(5)-C(4)-H(4A)
C(3)-C(4)-H(4A)

1.198(3)
1.363(3)
1.506(4)
0.9800
0.9800
0.9800
0.8400
0.8400
0.947(11)
0.947(11)
0.947(11)
0.947(11)
0.947(11)
0.947(11)
0.947(11)
0.947(11)
0.947(11)
0.947(11)

106.48(18)
111.39(19)
102.87(18)
112.63(18)
109.76(18)
113.04(18)
107.27(18)
106.33(17)
121.2(2)
107.1
107.1
107.1
107.84(18)
107.92(19)
112.6(2)
109.5
109.5
109.5
112.9(2)
109.0
109.0



C(5)-C(4)-H(4B)
C(3)-C(4)-H(4B)
H(4A)-C(4)-H(4B)
C(6)-C(5)-C(16)
C(6)-C(5)-C(4)
C(16)-C(5)-C(4)
C(5)-C(6)-C(7)
C(5)-C(6)-H(6)
C(7)-C(6)-H(6)
0(2)-C(7)-C(6)
0(2)-C(7)-C(8)
C(6)-C(7)-C(8)
0(2)-C(7)-H(7)
C(6)-C(7)-H(7)
C(8)-C(7)-H(7)
0(3)-C(8)-C(17)
0(3)-C(8)-C(9)
C(17)-C(8)-C(9)
0(3)-C(8)-C(7)
C(17)-C(8)-C(7)
C(9)-C(8)-C(7)
0(4)-C(9)-C(8)
0(4)-C(9)-C(10)
C(8)-C(9)-C(10)
0(4)-C(9)-H(9)
C(8)-C(9)-H(9)
C(10)-C(9)-H(9)
C(11)-C(10)-C(9)
C(11)-C(10)-C(1)
C(9)-C(10)-C(1)
C(11)-C(10)-H(10)
C(9)-C(10)-H(10)
C(1)-C(10)-H(10)
0(5)-C(11)-C(12)
0(5)-C(11)-C(20)
C(12)-C(11)-C(20)
0(5)-C(11)-C(10)
C(12)-C(11)-C(10)
C(20)-C(11)-C(10)
0(5)-C(12)-C(11)

109.0
109.0
107.8
120.9(2)
123.4(2)
115.7(2)
127.7(2)
116.2
116.2
106.78(19)
104.64(19)
115.6(2)
109.9
109.9
109.9
60.15(14)
116.25(18)
124.3(2)
109.76(18)
107.10(19)
122.7(2)
109.96(18)
113.40(18)
111.70(18)
107.1
107.1
107.1
108.10(19)
111.58(18)
119.55(18)
105.5
105.5
105.5
59.21(15)
110.38(19)
113.7(2)
112.63(19)
122.0(2)
121.3(2)
60.02(15)



0(5)-C(12)-C(13)
C(11)-C(12)-C(13)
0(5)-C(12)-H(12)
C(11)-C(12)-H(12)
C(13)-C(12)-H(12)
C(12)-C(13)-C(14)
C(12)-C(13)-H(13A)
C(14)-C(13)-H(13A)
C(12)-C(13)-H(13B)
C(14)-C(13)-H(13B)
H(13A)-C(13)-H(13B)
0(6)-C(14)-C(13)
0(6)-C(14)-C(1)
C(13)-C(14)-C(1)
0(6)-C(14)-H(14)
C(13)-C(14)-H(14)
C(1)-C(14)-H(14)
C(1)-C(15)-H(15A)
C(1)-C(15)-H(15B)
H(15A)-C(15)-H(15B)
C(1)-C(15)-H(15C)
H(15A)-C(15)-H(15C)
H(15B)-C(15)-H(15C)
C(5)-C(16)-H(16A)
C(5)-C(16)-H(16B)
H(16A)-C(16)-H(16B)
C(5)-C(16)-H(16C)
H(16A)-C(16)-H(16C)
H(16B)-C(16)-H(16C)
0(3)-C(17)-C(8)
0(3)-C(17)-C(18)
C(8)-C(17)-C(18)
0(3)-C(17)-C(19)
C(8)-C(17)-C(19)
C(18)-C(17)-C(19)
C(17)-C(18)-H(18A)
C(17)-C(18)-H(18B)
H(18A)-C(18)-H(18B)
C(17)-C(18)-H(18C)
H(18A)-C(18)-H(18C)

115.7(2)
122.2(2)
115.7
115.7
115.7
112.6(2)
109.1
109.1
109.1
109.1
107.8
110.20(18)
106.87(18)
115.1(2)
108.1
108.1
108.2
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
58.87(14)
118.95(19)
130.7(2)
107.72(19)
105.9(2)
119.0(2)
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5



H(18B)-C(18)-H(18C)
0(1)-C(19)-0(2)
0(1)-C(19)-C(17)
0(2)-C(19)-C(17)
C(11)-C(20)-H(20A)
C(11)-C(20)-H(20B)
H(20A)-C(20)-H(20B)
C(11)-C(20)-H(20C)
H(20A)-C(20)-H(20C)
H(20B)-C(20)-H(20C)
0(7)-C(21)-0(6)
0(7)-C(21)-C(22)
0(6)-C(21)-C(22)
C(21)-C(22)-H(22A)
C(21)-C(22)-H(22B)
H(22A)-C(22)-H(22B)
C(21)-C(22)-H(22C)
H(22A)-C(22)-H(22C)
H(22B)-C(22)-H(22C)
0(9)-C(23)-0(8)
0(9)-C(23)-C(24)
0(8)-C(23)-C(24)
C(25)-C(24)-C(29)
C(25)-C(24)-C(23)
C(29)-C(24)-C(23)
C(24)-C(25)-C(26)
C(24)-C(25)-H(25)
C(26)-C(25)-H(25)
C(27)-C(26)-C(25)
C(27)-C(26)-H(26)
C(25)-C(26)-H(26)
C(26)-C(27)-C(28)
C(26)-C(27)-Br(1)
C(28)-C(27)-Br(1)
C(29)-C(28)-C(27)
C(29)-C(28)-H(28)
C(27)-C(28)-H(28)
C(28)-C(29)-C(24)
C(28)-C(29)-H(29)
C(24)-C(29)-H(29)

109.5
122.5(2)
127.6(2)
109.9(2)
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
124.1(2)
125.0(2)
110.9(2)
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
123.9(2)
124.6(2)
111.5(2)
119.7(2)
121.9(2)
118.5(2)
120.1(2)
120.0
120.0
118.5(2)
120.7
120.7
122.6(2)
119.36(19)
118.0(2)
117.9(2)
121.1
121.1
121.2(2)
119.4
119.4



0(11)-C(30)-0(10)
0(11)-C(30)-C(31)
0(10)-C(30)-C(31)
C(30)-C(31)-H(31A)
C(30)-C(31)-H(31B)
H(31A)-C(31)-H(31B)
C(30)-C(31)-H(31C)
H(31A)-C(31)-H(31C)
H(31B)-C(31)-H(31C)
C(15B)-C(1B)-C(14B)
C(15B)-C(1B)-C(2B)
C(14B)-C(1B)-C(2B)
C(15B)-C(1B)-C(10B)
C(14B)-C(1B)-C(10B)
C(2B)-C(1B)-C(10B)
0(8B)-C(2B)-C(3B)
0(8B)-C(2B)-C(1B)
C(3B)-C(2B)-C(1B)
0(8B)-C(2B)-H(2B)
C(3B)-C(2B)-H(2B)
C(1B)-C(2B)-H(2B)
0(10B)-C(3B)-C(2B)
0(10B)-C(3B)-C(4B)
C(2B)-C(3B)-C(4B)
0(10B)-C(3B)-H(3B)
C(2B)-C(3B)-H(3B)
C(4B)-C(3B)-H(3B)
C(5B)-C(4B)-C(3B)
C(5B)-C(4B)-H(4B1)
C(3B)-C(4B)-H(4B1)
C(5B)-C(4B)-H(4B2)
C(3B)-C(4B)-H(4B2)
H(4B1)-C(4B)-H(4B2)
C(6B)-C(5B)-C(16B)
C(6B)-C(5B)-C(4B)
C(16B)-C(5B)-C(4B)
C(5B)-C(6B)-C(7B)
C(5B)-C(6B)-H(6B)
C(7B)-C(6B)-H(6B)
0(2B)-C(7B)-C(6B)

123.4(2)
126.0(2)
110.6(2)
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
105.60(18)
112.02(18)
104.10(18)
112.62(18)
110.23(18)
111.74(18)
107.34(17)
106.27(17)
119.65(19)
107.7
107.7
107.7
107.67(18)
109.76(17)
113.2(2)
108.7
108.7
108.7
111.52(19)
109.3
109.3
109.3
109.3
108.0
120.4(2)
123.6(2)
116.1(2)
126.8(2)
116.6
116.6
105.11(18)



0(2B)-C(7B)-C(8B)
C(6B)-C(7B)-C(8B)
0(2B)-C(7B)-H(7B)
C(6B)-C(7B)-H(7B)
C(8B)-C(7B)-H(7B)
0(3B)-C(8B)-C(17B)
0(3B)-C(8B)-C(9B)
C(17B)-C(8B)-C(9B)
0(3B)-C(8B)-C(7B)
C(17B)-C(8B)-C(7B)
C(9B)-C(8B)-C(7B)
O(4B)-C(9B)-C(8B)
O(4B)-C(9B)-C(10B)
C(8B)-C(9B)-C(10B)
O(4B)-C(9B)-H(9B)
C(8B)-C(9B)-H(9B)
C(10B)-C(9B)-H(9B)
C(11B)-C(10B)-C(9B)
C(11B)-C(10B)-C(1B)
C(9B)-C(10B)-C(1B)
C(11B)-C(10B)-H(10B)
C(9B)-C(10B)-H(10B)
C(1B)-C(10B)-H(10B)
0(5B)-C(11B)-C(12B)
0(5B)-C(11B)-C(20B)
C(12B)-C(11B)-C(20B)
0(5B)-C(11B)-C(10B)
C(12B)-C(11B)-C(10B)
C(20B)-C(11B)-C(10B)
0(5B)-C(12B)-C(11B)
0(5B)-C(12B)-C(13B)
C(11B)-C(12B)-C(13B)
0(5B)-C(12B)-H(12B)
C(11B)-C(12B)-H(12B)
C(13B)-C(12B)-H(12B)
C(12B)-C(13B)-C(14B)
C(12B)-C(13B)-H(13C)
C(14B)-C(13B)-H(13C)
C(12B)-C(13B)-H(13D)
C(14B)-C(13B)-H(13D)

104.20(19)
117.8(2)
109.8
109.8
109.8
59.86(14)
115.24(17)
121.8(2)
110.32(19)
106.74(19)
125.1(2)
110.53(18)
113.75(18)
113.05(19)
106.3
106.3
106.3
109.50(18)
111.94(17)
118.85(18)
105.1
105.1
105.1
59.59(15)
109.50(18)
114.9(2)
112.66(19)
121.7(2)
120.7(2)
59.64(15)
115.3(2)
122.5(2)
115.8
115.8
115.8
113.08(19)
109.0
109.0
109.0
109.0



H(13C)-C(13B)-H(13D)
0(6B)-C(14B)-C(13B)
0(6B)-C(14B)-C(1B)
C(13B)-C(14B)-C(1B)
0(6B)-C(14B)-H(14B)
C(13B)-C(14B)-H(14B)
C(1B)-C(14B)-H(14B)
C(1B)-C(15B)-H(15D)
C(1B)-C(15B)-H(15E)
H(15D)-C(15B)-H(15E)
C(1B)-C(15B)-H(15F)
H(15D)-C(15B)-H(15F)
H(15E)-C(15B)-H(15F)
C(5B)-C(16B)-H(16D)
C(5B)-C(16B)-H(16E)
H(16D)-C(16B)-H(16E)
C(5B)-C(16B)-H(16F)
H(16D)-C(16B)-H(16F)
H(16E)-C(16B)-H(16F)
0(3B)-C(17B)-C(8B)
0(3B)-C(17B)-C(18B)
C(8B)-C(17B)-C(18B)
0(3B)-C(17B)-C(19B)
C(8B)-C(17B)-C(19B)
C(18B)-C(17B)-C(19B)
C(17B)-C(18B)-H(18D)
C(17B)-C(18B)-H(18E)
H(18D)-C(18B)-H(18E)
C(17B)-C(18B)-H(18F)
H(18D)-C(18B)-H(18F)
H(18E)-C(18B)-H(18F)
O(1B)-C(19B)-O(2B)
O(1B)-C(19B)-C(17B)
0(2B)-C(19B)-C(17B)
C(11B)-C(20B)-H(20D)
C(11B)-C(20B)-H(20E)
H(20D)-C(20B)-H(20E)
C(11B)-C(20B)-H(20F)
H(20D)-C(20B)-H(20F)
H(20E)-C(20B)-H(20F)

107.8
109.87(19)
107.45(18)
114.79(19)
108.2
108.2
108.2
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
59.15(14)
119.33(19)
130.8(2)
107.71(18)
106.48(19)
118.3(2)
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
122.6(2)
127.5(2)
109.9(2)
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5



0(7B)-C(21B)-0(6B)
O(7B)-C(21B)-C(22B)
0(6B)-C(21B)-C(22B)
C(21B)-C(22B)-H(22D)
C(21B)-C(22B)-H(22E)
H(22D)-C(22B)-H(22E)
C(21B)-C(22B)-H(22F)
H(22D)-C(22B)-H(22F)
H(22E)-C(22B)-H(22F)
0(9B)-C(23B)-0(8B)
0(9B)-C(23B)-C(24B)
0(8B)-C(23B)-C(24B)
C(25B)-C(24B)-C(29B)
C(25B)-C(24B)-C(23B)
C(29B)-C(24B)-C(23B)
C(26B)-C(25B)-C(24B)
C(26B)-C(25B)-H(25B)
C(24B)-C(25B)-H(25B)
C(27B)-C(26B)-C(25B)
C(27B)-C(26B)-H(26B)
C(25B)-C(26B)-H(26B)
C(26B)-C(27B)-C(28B)
C(26B)-C(27B)-Br(1B)
C(28B)-C(27B)-Br(1B)
C(29B)-C(28B)-C(27B)
C(29B)-C(28B)-H(28B)
C(27B)-C(28B)-H(28B)
C(28B)-C(29B)-C(24B)
C(28B)-C(29B)-H(29B)
C(24B)-C(29B)-H(29B)
0(11B)-C(30B)-O(10B)
0(11B)-C(30B)-C(31B)
0(10B)-C(30B)-C(31B)
C(30B)-C(31B)-H(31D)
C(30B)-C(31B)-H(31E)
H(31D)-C(31B)-H(31E)
C(30B)-C(31B)-H(31F)
H(31D)-C(31B)-H(31F)
H(31E)-C(31B)-H(31F)
C(19)-0(2)-C(7)

123.6(2)
124.6(2)
111.8(2)
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
123.7(2)
125.0(2)
111.3(2)
119.8(2)
121.0(2)
119.2(2)
119.6(2)
120.2
120.2
119.3(2)
120.4
120.4
122.3(2)
118.72(19)
118.95(19)
118.3(2)
120.8
120.8
120.6(2)
119.7
119.7
124.1(2)
126.7(2)
109.2(2)
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
111.93(18)



C(8)-0(3)-C(17) 60.98(15)

C(9)-0(4)-H(4) 109.5
C(12)-0(5)-C(11) 60.76(15)
C(21)-0(6)-C(14) 117.45(18)
C(23)-0(8)-C(2) 119.93(18)
C(30)-0(10)-C(3) 117.75(19)
C(19B)-O(2B)-C(7B) 112.44(17)
C(8B)-O(3B)-C(17B) 60.98(14)
C(9B)-O(4B)-H(4B3) 109.5
C(12B)-O(5B)-C(11B) 60.77(14)
C(21B)-O(6B)-C(14B) 117.08(19)
C(23B)-0(8B)-C(2B) 119.99(18)
C(30B)-O(10B)-C(3B) 114.66(19)
H(LA)-O(1S)-H(1B) 100.9(13)
H(2C)-0(2S)-H(2D) 100.9(13)
H(3D)-0(3S)-H(3C) 100.9(13)
H(4C)-0(4S)-H(4D) 100.9(13)
H(5B)-0(5S)-H(5A) 100.9(13)

Symmetry transformations used to generate equivalent atoms:



Table 4.  Anisotropic displacement parameters  (A2x 103) for p-bromobenzoate 8. The anisotropic

displacement factor exponent takes the form: -2r2[ h2a*2Ull + .. +2hka* b* U12]

Ull U22 U33 U23 U13 U12
Br(1) 32(1) 22(1) 18(1) 7(1) 12(1) 2(1)
Br(1B)  28(1) 30(1) 14(1) 0(1) 8(1) -4(1)
c(1) 13(1) 14(1) 8(1) 0(1) 3(1) 2(1)
C(2) 15(1) 13(1) 10(1) 0(1) 4(1) -2(1)
c@) 18(1) 15(1) 12(1) 4(1) 3(1) 4(1)
C(4) 15(1) 26(1) 16(1) 1(1) 2(1) 1(1)
C(5) 10(1) 22(1) 21(2) -5(1) 3(1) -6(1)
C(6) 12(1) 15(1) 25(2) -1(1) 4(1) -4(1)
c(7) 14(1) 17(1) 19(1) 5(1) 8(1) 1(1)
Cc(8) 12(1) 12(1) 17(1) 0(1) 5(1) 2(1)
C(9) 12(1) 12(1) 12(1) 2(1) 2(1) 1(1)
C(10) 13(1) 10(1) 12(1) 0(1) 4(1) 0(1)
C(11) 17(1) 13(1) 15(1) 2(1) 4(1) 2(1)
C(12) 14(1) 20(1) 21(1) 3(1) 4(1) 3(1)
C(13) 13(1) 19(1) 21(1) -2(1) 7(1) -1(1)
C(14) 17(1) 9(1) 16(1) -1(1) 6(1) 0(1)
C(15) 20(1) 13(1) 15(1) -1(1) 7(1) -1(1)
C(16) 32(2) 29(2) 22(2) -4(1) 9(1) -10(1)
C(17) 16(1) 14(1) 18(1) 2(1) 9(1) 3(1)
C(18) 21(1) 16(1) 16(1) 4(1) 8(1) 2(1)
C(19) 19(1) 18(1) 21(2) 4(1) 9(1) 2(1)
C(20) 15(1) 28(1) 17(1) 5(1) 5(1) 5(1)
C(21) 19(1) 15(1) 22(1) -2(1) 6(1) 3(1)
C(22) 33(2) 17(1) 28(2) -7(1) 14(1) -2(1)
C(23) 16(1) 20(1) 14(1) 0(1) 4(1) 2(1)
C(24) 16(1) 20(1) 12(1) 3(1) 3(1) 1(1)
C(25) 22(1) 24(2) 13(1) -1(1) 5(1) 3(1)
C(26) 30(2) 19(1) 17(1) 1(1) 8(1) -2(1)
C(27) 16(1) 24(1) 14(1) 10(1) 6(1) 3(1)
C(28) 25(1) 25(1) 14(1) -2(1) 8(1) -2(1)
C(29) 30(2) 16(1) 20(1) -3(1) 9(1) -2(1)
C(30) 13(1) 17(1) 23(2) -1(1) 0(1) -1(1)
C(31) 23(1) 20(1) 39(2) 4(1) 4(1) 4(1)
C(1B)  14(1) 12(1) 12(1) -1(1) 6(1) -2(1)

C(2B)  19(1) 13(1) 10(1) -1(1) 4(1) 0(1)



C(3B)
C(4B)
C(5B)
C(6B)
C(7B)
C(8B)
C(9B)
C(10B)
C(11B)
C(12B)
C(13B)
C(14B)
C(15B)
C(16B)
C(17B)
C(18B)
C(19B)
C(20B)
C(21B)
C(22B)
C(23B)
C(24B)
C(25B)
C(26B)
C(27B)
C(28B)
C(29B)
C(30B)
C(31B)
0(1)
0(2)
0(3)
0(4)
0(5)
0(6)
o(7)
0(8)
0(9)
0(10)
0(11)

19(1)
14(1)
13(1)
15(1)
14(1)
16(1)
15(1)
15(1)
18(1)
14(1)
11(1)
18(1)
18(1)
38(2)
17(1)
20(1)
20(1)
15(1)
17(1)
28(1)
12(1)
12(1)
22(1)
24(1)
15(1)
22(1)
20(1)
16(1)
24(2)
21(1)
12(1)
18(1)
21(1)
23(1)
20(1)
32(1)
19(1)
39(1)
26(1)
38(1)

14(1)
22(1)
18(1)
15(1)
17(1)
12(1)
12(1)
10(1)
15(1)
17(1)
18(1)
11(1)
14(1)
18(1)
17(1)
27(1)
15(1)
30(2)
16(1)
17(1)
17(1)
18(1)
19(1)
16(1)
29(1)
22(1)
18(1)
20(2)
30(2)
38(1)
30(1)
14(1)
13(1)
17(1)
10(1)
21(1)
15(1)
19(1)
16(1)
33(1)

10(1)
15(1)
21(1)
20(1)
16(1)
15(1)
14(1)
15(1)
14(1)
20(1)
20(1)
16(1)
13(1)
26(2)
15(1)
15(1)
18(1)
16(1)
18(1)
25(2)
21(1)
12(1)
15(1)
18(1)
10(1)
16(1)
19(1)
22(2)
29(2)
24(1)
20(1)
17(1)
14(1)
24(1)
19(1)
27(1)
10(1)
16(1)
22(1)
25(1)

-3(1)

1(1)
2(1)

-1(1)
-1(1)
-1(1)

0(1)

-1(1)
-3(1)

0(1)
0(1)

-1(1)

1(1)
4(1)

-1(1)

4(1)

-1(1)

2(1)
1(1)
1(1)
4(1)
2(1)
5(1)
0(1)
0(1)
5(1)
3(1)

-6(1)
-12(1)

7(1)
3(1)
2(1)
1(1)
4(1)

-2(1)
-3(1)

3(1)

-2(1)

6(1)
2(1)

4(1)
3(1)
6(1)
7(1)
8(1)
3(1)
5(1)
6(1)
5(1)
4(1)
6(1)
8(1)
6(1)
12(1)
6(1)
8(1)
7(1)
1(1)
3(1)
12(1)
4(1)
0(1)
3(1)
5(1)
3(1)
2(1)
2(1)
3(1)
7(1)
11(1)
7(1)
7(1)
10(1)
11(1)
8(1)
20(1)
4(1)
10(1)
11(1)
9(1)

0(1)
1(1)
5(1)
3(1)
2(1)
-3(1)
-2(1)
1(1)
-4(1)
-3(1)
-1(1)
-1(1)
2(1)
10(1)
-2(1)
2(1)
-1(1)
-6(1)
-1(1)
-2(1)
0(1)
1(1)
-1(1)
-1(1)
0(1)
-2(1)
0(1)
-4(1)
-7(1)
-1(1)
-3(1)
3(1)
4(1)
6(1)
-1(1)
0(1)
1(1)
-8(1)
8(1)
14(1)



O(1B)
0(2B)
0(3B)
O(4B)
0(5B)
0(6B)
0(7B)
0(8B)
0(9B)
O(10B)
O(11B)
0(1S)
0(25)
0(3S)
0(4S)
0(5S)

28(1)
17(1)
19(1)
20(1)
20(1)
18(1)
37(1)
19(1)
33(1)
18(1)
23(1)
29(1)
27(1)
41(1)
38(1)
42(1)

33(1)
21(1)
18(1)
11(1)
19(1)
11(1)
18(1)
15(1)
15(1)
20(1)
28(1)
20(1)
28(1)
36(1)
43(1)
30(1)

20(1)
17(1)
13(1)
21(1)
21(1)
14(1)
25(1)
12(1)
20(1)
17(1)
23(1)
28(1)
29(1)
30(1)
29(1)
37(1)

3(1)
0(1)

-4(1)
-1(1)
-6(1)
-1(1)

0(1)
2(1)
2(1)

-1(1)
-8(1)
-3(1)

8(1)
0(1)
0(1)
8(1)

15(1)
10(1)
7(1)
9(1)
9(V)
8(1)
20(1)
5Q)
9(1)
5()
9(V)
8(1)
9(1)
16(1)
10(1)
18(1)

8(1)
3(1)
-4(1)
-6(1)
-8(1)
-2(1)
-2(1)
1(1)
4(1)
-5(1)

-10(1)

-7(1)
5(1)
11(1)
8(1)
1(1)




Table 5.  Hydrogen coordinates ( x 104) and isotropic displacement parameters (A2x 10 3)

for p-bromobenzoate 8.

X y z U(eq)
H(2) 1407 6144 5242 15
H(Q3) 2544 5200 4472 18
H(4A) 3948 5739 5866 23
H(4B) 4627 5555 5222 23
H(6) 3261 7372 4345 21
H(7) 3744 5806 3956 19
H(9) 338 5717 2792 15
H(10) 556 6576 3993 14
H(12) -3428 6297 3200 22
H(13A) -2998 5514 4232 20
H(13B) -3131 6377 4510 20
H(14) -1219 5656 5208 17
H(15A) 175 4456 4140 24
H(15B) -1325 4776 3812 24
H(15C) -873 4522 4632 24
H(16A) 3496 7711 5482 41
H(16B) 4511 7168 6040 41
H(16C) 2907 7067 5919 41
H(18A) 705 6305 1758 26
H(18B) 2063 5913 1648 26
H(18C) 1792 6817 1488 26
H(20A) -1585 5839 2324 30
H(20B) -883 6673 2366 30
H(20C) -2476 6607 2304 30
H(22A) -845 8099 6081 37
H(22B) -191 8078 5409 37
H(22C) 578 7675 6143 37
H(25) 927 3947 6304 23
H(26) 496 3109 7182 26
H(28) 141 4966 8414 25
H(29) 586 5788 7541 26
H(31A) 3939 2814 5229 42
H(31B) 2738 3075 5578 42

H(31C) 4265 3332 5936 42



H(2B)
H(3B)
H(4B1)
H(4B2)
H(6B)
H(7B)
H(9B)
H(10B)
H(12B)
H(13C)
H(13D)
H(14B)
H(15D)
H(15E)
H(15F)
H(16D)
H(16E)
H(16F)
H(18D)
H(18E)
H(18F)
H(20D)
H(20E)
H(20F)
H(22D)
H(22E)
H(22F)
H(25B)
H(26B)
H(28B)
H(29B)
H(31D)
H(31E)
H(31F)
H(4)
H(4B3)
H(LA)
H(1B)
H(4C)
H(4D)

6472
5037
3919
3032
4715
3918
7234
7476
11211
10531
11009
8889
8137
6993
8552
4250
3335
4953
5497
6163
6981
9132
8831
10348
9545
9072
7993
6476
6756
7095
6821
3100
4280
2765
1948
5654
4002(17)
4560(30)
1720(20)
2560(30)

5135
4054
5137
4675
5835
4246
3504
4828
3953
3839
4720
4544
3300
3051
3065
6724
6452
6435
3174
3879
3476
3249
4054
3836
7111
6824
6884
3738
3442
5731
6030
2087
2454
2780
4864
2883
2369(15)
1699(10)
2474(17)
2682(19)

-87
266
-858
-416
1181
860
1845
1159
1600
347
493
-396
-369
24
456
295
-462
-313
2955
3460
2949
2256
2597
2574
-159
528
-228
-1983
-3122
-3527
-2392
-1068
-1379
-1634
3198
1180
1814(17)
1526(17)
1780(13)
2481(6)

17
17
21
21
19
18
16
15
21
19
19
17
22
22
22
40
40
40
30
30
30
32
32
32
34
34
34
23
24
24
24
41
41
41
22
25
52
52
52
52



H(5B)
H(5A)
H(3D)
H(3C)
H(2C)
H(2D)

120(30)
860(20)
6670(30)
7200(30)
6751(11)
7840(30)

6552(12)
6940(17)
8251(12)
7462(13)
2047(19)
1713(18)

8736(15)
8277(15)
6261(13)
6304(13)
2126(15)
2684(11)

52
52
52
52
52
52
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