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X-ray analysis
Table S1. Selected distances (A) and angles (°) of 1-3

1 2 3
Mn(1)-N(5) 1.949(5) | Fe(1)-N(19) 1.9122) Co(1)-N(12) 1.892(4)
Mn(1)-N(1) 1.952(6) | Fe(1)-N(1) 1.916(3) Co(1)-N(1) 1.897(5)
Mn(1)-N(12) 1.956(6) | Fe(1)-N(15) 1.916(3) Co(1)-N(5) 1.900(4)
Mn(1)-N(15) 1.962(5) | Fe(1)-N(12) 1.936(3) Co(1)-N(19) 1.907(4)
Mn(1)-N(8) 1.963(5) | Fe(1)-N(5) 1.937(3) Co(1)-N(8) 1.915(4)
Mn(1)-N(19) 1.966(5) | Fe(1)-N(8) 1.947(3) Co(1)-N(15) 1.915(5)
N(1)-C(2) 1.288(8) | N(1)-C(2) 1.295(4) N(1)-C(2) 1.290(7)
C(2)-N@3) 1.366(8) | C(2)-N@3) 1.326(5) N(10)-C(11) 1.329(6)
NG3)-C(4) 1.350(8) | N(3)-C(4) 1.321(4) NG)-C(4) 1.316(9)
C(4)N(5) 1.257(8) | C(H)N(5) 1.287(4) C(11)-N(12) 1.283(6)
N(8)-C(9) 1.272(8) | N(8)-C(9) 1.280(4) N(8)-C(9) 1.268(6)
N(G)-Mn(1)-N(1) 85.02) | C(9):-N(10) 1.320(5) C(9)-N(10) 1.331(6)

NG)-Mn(1)-N(12) | 90.62) | N(19)-Fe(1)-N(1) 91.30(11) | N(12)-Co(1)-N(1) 91.6(2)
N(D)-Mn(1)-N(12) 172.02) | N(19)-Fe(1)-N(15) | 88.61(11) | N(12)-Co(1)-N(5) 178.00(18)
N(5)-Mn(1)-N(15) 173.4(2) | N(1)-Fe(1)-N(15) 91.08(12) | N(1)-Co(1)-N(5) 88.6(2)
N(I)-Mn(1)N(15) | 89.7(2) | N(19)-Fe()-N(12) | 92.17(12) | N(12)-Co(1)-N(19) | 87.67(17)
N(12)-Mn(1)-N(15) | 95.02) | N(1)-Fe(1)-N(12) 176.09(11) | N(1)-Co(1)-N(19) 91.3(2)

N(5)-Mn(1)-N(8) 96.8(2) | N(15)-Fe(D-N(12) | 90.81(12) | N(5)-Co(1)-N(19) 94.31(18)
N(1)-Mn(1)-N(8) 89.2(2) | N(19)-Fe(1)-N(5) 87.28(11) | N(12)-Co(1)-N(8) 88.57(17)
N(12)-Mn(1)-N@8) | 84.7(2) | N(1)-Fe(D)-N(5) 87.13(12) | N(1)-Co(1)-N(8) 89.79(19)
N(15)-Mn(1)N@8) | 87.1(2) | N(15)-Fe(1)-N(5) 175.48(11) | N(5)-Co(1)-N(3) 89.44(17)
NG)-Mn(1)-N(19) | 90.2(2) | N(12)-Fe(1)-N(5) 91.24(12) | N(19)-Co(1)-N(8) 176.12(16)
N(I)-Mn(1)-N(19) | 98.72) | N(19)-Fe(1)-N(8) 177.27(12) | N(12)-Co(1)-N(15) | 90.26(19)
N(12)-Mn(1)-N(19) | 88.02) | N(1)-Fe(1)-N(8) 90.30(12) | N(1)-Co(1)-N(15) 178.10(19)

N(15)-Mn(1)-N(19) 86.6(2) N(15)-Fe(1)-N(8) 89.15(11) N(5)-Co(1)-N(15) 89.5(2)
N(8)-Mn(1)-N(19) 169.92) | N(12)-Fe(1)-N(8) 86.30(12) N(19)-Co(1)-N(15) 88.5(2)
N(5)-Fe(1)-N(8) 95.01(12) N(8)-Co(1)-N(15) 90.52(18)
Symmetry transformations used to generate equivalent atoms: #1 -x,-y+2,-z+1

Table S2. Hydrogen bond interactions in 1-3 (A, °).

Compound D-H--A Distances (A) Angles (°)
D—H H--4 DA D—HA

N()-H(1)...0(1) 0.88 230 2.907(6) 126
N(15)-H(15)...0(1) 0.88 230 2.940(6) 130
NB)-H(®)...0(1) 0.8 257 2.990(6) 110

1 N(26)-H(26)...0(2)#1 0.88 2.16 2.874(6) 137
N(40)-H(40)..0(2)#1 0.88 223 2.866(6) 129
N(50)-H(50)..0(3)#2 1 0.88 233 2.968(7) 129
N(61)-H(61)..03)#2" 0.8 2.40 2.986(7) 125
N(75)-H(75)..0(4) 0.88 227 2.876(6) 126
N(82)-H(82)..0(4) 0.88 233 2.986(6) 132
N(1)-H(1)..02)#1 0.86 220 2.946(4) 145
N(1)-H(1)...02)#1 & 0.86 236 3.117(5) 147
N(12)-H(12)...0(1)#2 0.86 215 2.941(4) 153

2 N(12)-H(12)...0(1')#2 0.86 221 2.954(5) 144
N(15)-H(15)..0(2)#1 0.86 2.64 3.066(4) 112
N(19)-H(19)...0(1')#2 ¥ 0.86 237 2.948(5) 125
N(19)-H(19)..0(1}#2 ¥ 0.86 2.54 3.061(5) 120
N(15)-H(15)..0(2) 0.89(4) 2.35(6) 3.062(7) 137(7)
N(1)-H(1)..0(3) 0.90(4) 2.43(6) 2.997(7) 121(5)

3 N(12)-H(12)..0(3) 0.89(4) 2.53(6) 3.009(7) 115(5)
N(8)-H(3)...0(2) 0.89(4) 2.61(7) 3.057(8) 112(6)
N(19)-H(19)..0(3) 0.89(4) 2.52(7) 3.194(8) 133(7)

Symmetry transformations used to generate equivalent atoms: (i) #1 x,y,z-1; (ii) #2 x,y-1,z; (iii) #1 -x+1,-y,-z+1; (iv) #2
-x+1,-y+1,-z+1.



Table S3. Cl---Cl interactions in 1-3.

: mm. op.
Atom 2 Length SumRad Slyjr et
ST 3.204(4) <<3.50 o
o <3.50 X,l+y,
) 1(15) 3.445(4) i
e Cl(3 1) 3.30003) <<3.50 X,y 1z
i CCf 5) 3.133(3) <<3.50 X 1,+y’Z
i) 1 (38) 3.4344) <3.50 1+’X’y,1+z
ey C1(19) 3.454(3) <3.50 o
s *CC§(70) 3.133(3) <<3.50 X,y’HZ
G Cl(45) 3.431(3) <3.50 _1+’X’1+y,z
Sod Cl(44) 3.388(3) <3.50 SENET
Cio6) Cl(44) 3.464(3) <3.50 o
o Cl(57) 3.300(3) <<3.50 _1+’X’y,_1+z
e *Cl( 7A) 3.204(4) <<3.50 e
o6 Cl (51) 3.181(3) << 3.50 o
o8 *C§(70) 3.4344) < 328 1+;(’_1+y,z
Cil Cl(24) 3.388(3) < 3.50 T
Ca Cl(26) 3.464(3) <3. oo
s, C§(6) 3.431(3) <3.50 1+’X’y’1+2
e CI(36) 3.181(3) << 3.50 e
NED) C§(7) 3.221(6) <3.30 SEEs
N C1(30) 3.225(6) <3.30 1,+X’y’1+z
G N((38) 3.221(6) <3.30 e
0 N@3) 3.225(6) <3.30 1,+X’y’1+z
o Cl(34) 3.204(4) <<3.50 o
e CI3D) 3.30003) <<3.50 v
i Cf(S) 3.133(3) <<3.50 X,y’HZ
sy *CI(70) 3.133(3) <<3.50 X’y’_1+z
Sor CI(57) 3.300(3) <<3.50 _1+’X’y’_1+z
e *Cl( 7A) 3.204(4) <<3.50 e
Ci(gg Cl((5 1) 3.181(3) zz gzg e
c 3 .
CIESI) Cl(36) 3.1812( ) —
3.155(2) <<3.50 léx;( _g,_z
i Ccli(l42)) 3.433(3) <3.50 2_X:_y,_z
b CI(8) 3.433(3) <3.50 i
oy C1(9) 3.430(2) <3.50 o
o) 1 (15) 3.486(2) <3.50 o
e CC§(9) 3.486(2) <3.50 1_X:_y’_z
Ciiio) Cl(14) 3.485(2) <3.50 o
Cl(}g; CIEIO) 3.485(2) z ggg e
Cl .
C1214) Cl(14) 3.4883(2) -
CI(7) 3.490(5) < ggg e
i CI(D) 3.490(5) <3. o
o CI(5) 3.437(5) <3.50 ST
G Cl(2) 3.437(5) <3.50 S
i Cl(4) 3.436(4) <3.50 SR
cis CI(8) 3.484(3) <3.50 SR
i Cl(4) 3.484(3) <3.50 1_;’_y’1_z
o CI(7) 3.374(4) <3.50 e
i) CI(18) 3.4594) <3.50 i
s Cf 9) 3.4594) <3.50 o
clie) : 6 3.178(4) <<3.50
CI(16) Cl(16)




