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Figure S2.  Plot of χm(T) for Rb3[Cu3(1‐3H)3]∙5H2O. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure S3. Plot of 1/χm(T) for Rb3[Cu3(1‐3H)3]∙5H2O; the solid line represents a Curie‐Weiss fit 

in the temperature range 270‐120 K. 
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Figure S4.  K‐band (top) and Q‐band (bottom) EPR spectra of polycrystalline Rb3[Cu3(1‐

3H)3]∙5H2O at 4 K, and simulations (lower spectra) as described in the main text. 
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Figure S5.  Ortep plot of [Co(NH3)6][Cu(1‐2H)2Cl]. 

 

 
Table S1  Selected bond distances and angles for [Co(NH3)6][Cu(1‐2H)2Cl(OH2)]. 

Cu1—O2  1.939 (2)  Cu1—O9  1.967 (2)   

Cu1—O8  1.961 (2)  Cu1—O16  1.941 (2)   

Cu1—Cl1  2.7899 (12)  O9—C10  1.270 (4)   

O2—C3  1.275 (4)  C10—O11  1.244 (4)   

C3—O4  1.232 (4)  C10—C12  1.531 (4)   

C3—C5  1.523 (4)  C12—O13  1.411 (4)   

C5—O6  1.399 (4)  C12—C14  1.531 (4)   

C5—C7  1.541 (4)  C12—H12  0.935   

C5—H22  0.942  O13—H8  0.913   

O6—H18  0.862  C14—O15  1.229 (4)   

C7—O8  1.265 (4)  C14—O16  1.284 (4)   

C7—O21  1.231 (4)       

O2—Cu1—O8  92.26 (10)  O2—Cu1—Cl1  94.08 (9) 

O2—Cu1—O9  91.80 (10)  O8—Cu1—Cl1  98.34 (9) 

O8—Cu1—O9  174.72 (10)  O9—Cu1—Cl1  84.73 (8) 

O2—Cu1—O16  167.70 (12)  O16—Cu1—Cl1  97.84 (8) 

O8—Cu1—O16  83.09 (10)  O9—Cu1—O16  92.25 (10) 

Cu1—O2—C3  127.2 (2)  Cu1—O9—C10  124.3 (2) 

O2—C3—O4  122.7 (3)  O9—C10—O11  123.9 (3) 

O2—C3—C5  117.2 (3)  O9—C10—C12  116.9 (3) 

O4—C3—C5  120.1 (3)  O11—C10—C12  119.3 (3) 

C3—C5—O6  110.5 (3)  O6—C5—H22  111.2 

C3—C5—C7  112.6 (3)  C7—C5—H22  105.5 
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O6—C5—C7  111.5 (3)  C5—O6—H18  110.4   

C3—C5—H22  105.3  C5—C7—O8  116.9 (3)   

C5—C7—O21  118.0 (3)  C10—C12—O13  113.8 (3)   

O8—C7—O21  125.0 (3)  C10—C12—C14  110.0 (3)   

C7—O8—Cu1  126.4 (2)  O13—C12—C14  108.7 (3)   

C10—C12—H12  105.8  C12—C14—O15  119.9 (3)   

O13—C12—H12  112.1  C12—C14—O16  117.2 (3)   

C14—C12—H12  106.2  O15—C14—O16  122.8 (3)   

C12—O13—H8  108.5  C14—O16—Cu1  125.9 (2)   

   

 
 
Table S2   Hydrogen Bonds for [Co(NH3)6][Cu(1‐2H)2Cl(OH2)]. 
 
D—H∙∙∙A  D—H  H∙∙∙A  D∙∙∙A  D—H∙∙∙A 
O13—H8∙∙∙O16i  0.91  2.18  3.002 (5)  149 
O6—H18∙∙∙O2ii  0.86  2.58  3.099 (5)  120 
N20—H26∙∙∙O4iii  0.90  2.04  2.904 (5)  163 
N20—H27∙∙∙O4  0.90  2.08  2.964 (5)  165 
N24—H29∙∙∙O8iv  0.88  2.49  3.242 (5)  143 
N24—H29∙∙∙O13v  0.88  2.56  3.271 (5)  139 
N24—H30∙∙∙O9vi  0.89  2.16  3.046 (5)  170 
N24—H31∙∙∙O6iii  0.90  2.07  2.915 (5)  155 
N21—H33∙∙∙O4iii  0.89  2.29  3.121 (5)  157 
N21—H34∙∙∙O21vii  0.91  2.16  2.935 (5)  143 
N22—H37∙∙∙O13i  0.90  2.21  3.103 (5)  175 
N22—H39∙∙∙O11vi  0.90  2.06  2.948 (5)  168 
N25—H41∙∙∙O21vii  0.90  2.26  3.135 (5)  164 
N25—H42∙∙∙O2  0.89  2.07  2.942 (5)  166 
N25—H43∙∙∙O15i  0.91  2.12  2.961 (5)  155 
N23—H46∙∙∙O16iv  0.89  2.27  3.113 (5)  158 
N23—H47∙∙∙O18  0.90  2.44  3.257 (5)  151 
Symmetry codes: (i) −x+1, y+1/2, −z+1/2; (ii) −x, y−1/2, −z+1/2; (iii) −x, −y+1, −z+1; (iv) x, 
−y+1/2, z+1/2; (v) −x+1, −y+1, −z+1; (vi) x, −y+3/2, z+1/2; (vii) x, y+1, z. 
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O(13)‐Cu(1)‐O(3)  100.82(14)  O(13)‐Cu(3)‐O(11)  86.46(15) 

O(14)‐Cu(1)‐O(3)  172.77(14)  O(9)‐Cu(3)‐O(11)  89.91(16) 

O(6)‐Cu(2)‐O(4)  90.31(17)  O(13)‐Cu(3)‐O(8)  98.29(15) 

O(6)‐Cu(2)‐O(3)  175.89(18)  O(9)‐Cu(3)‐O(8)  85.43(16) 

O(4)‐Cu(2)‐O(3)  86.07(15)  O(11)‐Cu(3)‐O(8)  172.89(16) 

C(33)‐O(1)‐Cu(1)  113.7(3)  Cu(2)‐O(8)‐Cu(3)  124.52(18) 

C(30)‐O(3)‐Cu(2)  110.7(3)  C(19)‐O(9)‐Cu(3)  112.4(3) 

C(30)‐O(3)‐Cu(1)  111.1(3)  C(27)‐O(11)‐Cu(3)  114.0(3) 

Cu(2)‐O(3)‐Cu(1)  119.92(18)  C(29)‐O(13)‐Cu(3)  110.8(3) 

C(35)‐O(4)‐Cu(2)  115.3(3)  C(29)‐O(13)‐Cu(1)  110.1(3) 

C(28)‐O(6)‐Cu(2)  115.9(3)  Cu(3)‐O(13)‐Cu(1)  117.08(17) 

C(22)‐O(8)‐Cu(2)  111.5(3)  C(34)‐O(14)‐Cu(1)  113.0(3) 

C(22)‐O(8)‐Cu(3)  109.3(3)  O(13)‐C(29)‐C(34)  111.9(4) 

O(10)‐C(19)‐O(9)  124.3(5)  C(27)‐C(29)‐C(34)  109.2(4) 

O(10)‐C(19)‐C(22)  120.0(4)  O(3)‐C(30)‐C(33)  111.5(4) 

O(9)‐C(19)‐C(22)  115.6(4)  O(3)‐C(30)‐C(35)  112.0(4) 

O(8)‐C(22)‐C(28)  111.8(4)  C(33)‐C(30)‐C(35)  110.4(4) 

O(8)‐C(22)‐C(19)  111.7(4)  O(2)‐C(33)‐O(1)  124.6(5) 

C(28)‐C(22)‐C(19)  108.7(4)  O(2)‐C(33)‐C(30)  119.6(5) 

O(12)‐C(27)‐O(11)  124.9(5)  O(1)‐C(33)‐C(30)  115.9(4) 

O(12)‐C(27)‐C(29)  121.0(5)  O(15)‐C(34)‐O(14)  123.7(5) 

O(11)‐C(27)‐C(29)  114.1(4)  O(15)‐C(34)‐C(29)  119.6(5) 

O(7)‐C(28)‐O(6)  123.8(5)  O(14)‐C(34)‐C(29)  116.6(4) 

O(7)‐C(28)‐C(22)  122.0(5)  O(5)‐C(35)‐O(4)  123.8(5) 

O(6)‐C(28)‐C(22)  114.2(4)  O(5)‐C(35)‐C(30)  121.4(5) 

O(13)‐C(29)‐C(27)  112.7(4)  O(4)‐C(35)‐C(30)  114.7(4) 
 

Table S4.  Hydrogen bonds for Rb3[Cu3(1‐3H)3].5H2O. [Å and °]. 

___________________________________________________________________________ 

D‐H...A  d(D‐H)  d(H...A)  d(D...A)  <(DHA) 

___________________________________________________________________________ 

 O(1W)‐H(1WA)...O(15)#3  0.74  2.10  2.834(6)  173.7 

 O(1W)‐H(1WB)...O(10)#11  0.94  2.00  2.870(6)  154.9 

 O(1W)‐H(1WB)...O(7)#11  0.94  2.47  3.030(5)  118.6 

 O(2W)‐H(2WA)...O(1W)  0.76  2.15  2.873(6)  159.1 

 O(2W)‐H(2WB)...O(10)#5  0.78  2.01  2.791(6)  174.6 

 O(3W)‐H(3WA)...O(4W)#9  0.88  2.26  2.832(8)  122.4 

 O(3W)‐H(3WB)...O(2)#6  0.85  1.87  2.604(7)  144.2 
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Cu1—O6  1.947 (5)  O9—C6  1.281 (8) 

Cu2—O3  1.917 (4)  O10—C6  1.239 (8) 

Cu2—O13  1.930 (4)  O11—C7  1.284 (9) 

Cu2—O14  1.935 (5)  O12—C7  1.244 (9) 

Cu2—O5  1.941 (4)  O13—C8  1.408 (8) 

Cu3—O8  1.917 (4)  O14—C9  1.277 (8) 

Cu3—O9  1.919 (5)  O15—C9  1.224 (9) 

Cu3—O13  1.922 (4)  C1—C2  1.522 (9) 

Cu3—O11  1.933 (5)  C2—C3  1.526 (8) 

O1—C1  1.274 (8)  C4—C5  1.558 (8) 

O2—C1  1.241 (8)  C5—C6  1.544 (8) 

O3—C2  1.421 (7)  C5—C5i  1.636 (11) 

O4—C3  1.230 (8)  C7—C8  1.533 (10) 

O5—C3  1.299 (8)  C8—C9  1.547 (9) 

 
O3—Cu2—O5  85.12 (18)  O3—C2—C1  110.0 (5) 
O13—Cu2—O5  178.46 (19)  O3—C2—C3  111.5 (5) 
O14—Cu2—O5  92.96 (19)  C1—C2—C3  114.5 (5) 
O8—Cu3—O9  82.99 (18)  O4—C3—O5  122.8 (6) 
O8—Cu3—O13  98.77 (18)  O4—C3—C2  122.5 (6) 
O9—Cu3—O13  176.0 (2)  O5—C3—C2  114.6 (5) 
O8—Cu3—O11  167.7 (2)  O7—C4—O6  124.9 (6) 
O9—Cu3—O11  91.9 (2)  O7—C4—C5  121.4 (5) 
O13—Cu3—O11  85.7 (2)  O6—C4—C5  113.5 (5) 
C1—O1—Cu1  114.4 (4)  O8—C5—C6  108.8 (5) 
C2—O3—Cu2  109.8 (3)  O8—C5—C4  109.0 (5) 
C2—O3—Cu1  111.8 (4)  C6—C5—C4  114.7 (5) 
Cu2—O3—Cu1  122.7 (2)  O8—C5—C5i  112.0 (6) 
C3—O5—Cu2  113.8 (4)  C6—C5—C5i  107.2 (5) 
C4—O6—Cu1  114.8 (4)  C4—C5—C5i  105.1 (6) 
C5—O8—Cu3  112.9 (3)  O10—C6—O9  123.0 (5) 
C5—O8—Cu1  110.5 (4)  O10—C6—C5  122.5 (5) 
Cu3—O8—Cu1  136.6 (2)  O9—C6—C5  114.4 (5) 
C6—O9—Cu3  115.8 (4)  O12—C7—O11  123.4 (7) 
C7—O11—Cu3  114.0 (4)  O12—C7—C8  120.4 (7) 
C8—O13—Cu3  112.0 (4)  O11—C7—C8  116.2 (6) 
C8—O13—Cu2  110.3 (4)  O13—C8—C7  111.3 (5) 
Cu3—O13—Cu2  118.2 (2)  O13—C8—C9  111.4 (5) 
C9—O14—Cu2  113.9 (4)  C7—C8—C9  111.9 (6) 
O2—C1—O1  122.7 (7)  O15—C9—O14  124.0 (7) 
O2—C1—C2  120.0 (6)  O15—C9—C8  120.4 (6) 
O1—C1—C2  117.2 (5)  O14—C9—C8  115.5 (6) 
Symmetry codes: (i) −x+2, −y+1, −z+2 
 
Table S6.   Hydrogen‐bond geometry (Å, °)  for Rb6[{Cu3(1‐3H)2}2(C6O10)].10H2O.   
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