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Experimental 
Calculated Scaled

a

 Sym. Tentative assignment� 
INS Raman FTIR 

  3253 3588� 3408/3337
b
 ��� �
�D?6 

 3221  3588� 3408/3337
 b
 ��� �
�D?6 

  3215 3484� 3309/3240
 b
 ��� �D? 

   3484� 3309/3240
 b
 ��� �D?� 

  3142 3483� 3309/3239
 b
 ��� ��D?6 

 3146  3483� 3309/3239
 b
 ��� ��D?6 

   3165� 3006 ��� �
��?6������  

   3165� 3006 ��� �
��?6������  

   3150� 2992 ��� �
��?6����
��  

  2960 3137� 2980 ��� �
��?6������  

 2960  3137� 2980 ��� �
��?6������  

2950 2948  3130� 2973 ��� �
��?6����
��  

 2935  3126� 2969 ��� �
��?6������  

  2935 3126� 2969 ��� �
��?6������  

   3112� 2956 ��� �
��?6����
��  

 2922  3110� 2954 ��� �
��?6����
��  

   3092� 2937 ��� ���?6����
��  

   3087� 2932 ��� ���?6������  

   3087� 2932 ��� ���?6������  

   3085� 2930 ��� ���?6������  

   3085� 2930 ��� ���?6������  

 2878  3083� 2929 ��� ���?6����
��  

   3078� 2924 ��� ���?6������  

   3078� 2924 ��� ���?6������  

 2864  3051� 2898 ��� ���?6����
��  

  2865 3051 2898 ��� ���?6����
��  

1601 
1595  1699� 1614/1580

 b
 ��� �D?6 

 1596 1699� 1614/1580
 b
 ��� �D?6 

 
  1539� 1462 ��� ��?6����
��  

1469  1537� 1460 ��� ��?6����
��  

1457 
 1458 1529� 1452 ��� ��?6������  

1454  1527� 1450 ��� ��?6������  

1440 

 1449 1524� 1448 ��� ��?6������  

1442  1523� 1447 ��� ��?6������  

  1511� 1435 ��� ��?6������  

  1508� 1432 ��� ��?6������  

 
 1434 1508� 1432 ��� ��?6������  

1430  1504� 1429 ��� ��?6����
��  

 
  1486� 1412 ��� 	D? 

  1485� 1411 ��� 	D? 

1385 
1386  1460� 1387 ��� 
�?6����
��  

 1377 1455� 1382 ��� 
�?6����
�� �

 1372  1436� 1364 ��� 
�?6������  

1365   1432� 1360 ��� 
�?6������  

 1367  1431� 1359 ��� 
�?6������  

1351 
 1355 1424� 1353 ��� 
�?6������  

1351  1406� 1336 ��� 
�?6������  

1338   1398� 1328 ��� 
�?6������  

1314 
 1317 1377� 1308 ��� ��?6����
��  

1317  1372� 1303 ��� ��?6������  

1299 1304  1371� 1302 ��� 
�?6����
�� �
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 1293 1368� 1299 ��� ��?6������ �

   1361� 1293 ��� ��?6����
��  

1278 1273  1348� 1280 ��� ��?6����
��  

1256  1264 1334� 1267 ��� ��?6������  

1240  1238 1304� 1239 ��� 
�?6����
��  

1218 
1224  1295� 1230 ��� ��?6������  

1213  1287� 1223 ��� ��?6������  

  1213 1281� 1217 ��� ��?6������  

1163 
 1179 1261� 1198 ��� �D?6�3���?6����
��  

1185  1244� 1182 ��� �D?63���?6����
��  

  1146 1184� 1125 ��� ��?6����
�� �3���?6������  

 1147  1167� 1109 ��� ��!� 

1136 1131  1166� 1108 ��� ��?6����
��  

  1133 1163� 1105 ��� 
D?6 

 1120  1142� 1085 ��� ��!� 

   1130� 1073 ��� ��!D 

 1108  1127� 1071 ��� 
D?6 

1085  1085 1122� 1066 ��� ��!D 

   1107� 1052 ��� ��!D 

1070 1064  1100� 1045 ��� ��!����
��  

1057 1055  1098� 1043 ��� ��!D 

  1057 1092� 1037 ��� ��!D 

   1082� 1028 ��� �D? 

   1065� 1012 ��� �D? 

   1058� 1005 ��� ��!� 

   1052� 999 ��� ��!D 

  969 1025� 974 ��� ��!� 

  918 977� 928 ��� ��!� 

930 932  970� 921 ��� ��?6�����  

  
899 

945� 898 ��� ��?6���
��  

906 
 939� 892 ��� ��?6������  

903  937� 890 ��� ��?6�����  

 861  884� 840 ��� ��?6������  

  862 883� 839 ��� ��?6������  

812 814  826� 785 ��� ��?6������  

789  790 823� 782 ��� ��?6������  

   811� 770 ��� ��?6����
��  

   750� 712 ��� ��?6����
��  

707/725/745 
 706/739 680� 680 ��� �D?6 

703/740  680� 680 ��� �D?6 

612 598  572� 572 ��� 	����� 

576  579 560� 560 ��� 	����� 

544  552 549� 549 ��� ��
!�!������  

 514  531� 531 ��� ���!D!� 

   474� 474 ��� ���!D!� 

504 501 502 
437� 485

b
 ��� ����!D 

436� 484
b
 ��� ����!D 

457 464  471 471 ��� ���������

450 449  398� 442
b
 ��� �
���!D 

442  449 393� 436
b
 ��� �
���!D 

 324 - 345� 321
b
 ��� �����!�
 

  - 343� 319
b
 ��� �����!�
 

361/375  - 337� 337 ��� ������ 

 309 - 326� 303
b
 ��� �
����!�
 

295  - 315� 293
b
 ��� �
����!�
 

286 276 - 282� 262
b
 ��� ��D!��!D 
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  - 281 261
b
 ��� ��D!��!D 

242 256 - 265� 265 ��� ������ 

236 237 - 249� 249 ��� 	��!�!��[�+������\ 

216  - 222� 222 ��� [��������
�����\ 

  - 198� 198 ��� ����!�!���
�� 

196 203 - 185 205
b
 ��� ��D!��!�
 

  - 179� 199
b
 ��� ��D!��!�
 

168 164 - 167� 167 ��� ���!D�����

153 152 - 150� 150 ��� ����!�!���
�� 

160  - 148� 148 ��� ����!�!���
�� 

  - 142 142 ��� ���
!��!�
 

  - 140� 140 ��� ���
!��!�
 

  - 127� 127 ��� ����!�!���
�� 

117  - 121� 121 ��� ���!D���� 

103  - 104� 104 ��� ����!�!���
�� 

  - 89� 89 ��� ��D!��!�
 

  - 88 88 ��� ��D!��!�
 

  - 75 75 ��� �c�D!��!�
 

  - 74 74 ��� �c�D!��!�
 

  - 70 70 ��� Skeletal modes 

  - 52 52 ��� Skeletal modes 

30  - 32 32 ��� Skeletal modes 

25  - 26 26 ��� Skeletal modes 

  - 23 23 ��� Skeletal modes 

  - 11 11 ��� Skeletal modes 
�R
1���	����� 
��1�� @II� �	!�� +���� ��

��� 
��������
�� ��� %�����,� ��� ��!48� ������ 
� ��

���� �
����� ��� I&7:77&�
�R
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���
��������� ���'��(
������!�@� ���W�����������Q��*�	�W� ��!"
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 Scaling factor for each vibrational mode 

Compound �����=)6�����=�� ������$�� ������$�(�

cDDPd 0.91 1.13 0.93 

[Pd(NH
3
)

4
]

.
2Cl

.
H

2
O 0.93 1.10 – 

[Pd(NH
3
)

3
(DMSO)]

.
2Cl 0.92 1.11 – 

[PdCl
2
(en)] 0.91 1.07 0.90 

[PdCl
2
(dap)] 0.92 1.20 0.89 

[Pd
2
-Spm] 0.92 1.17 0.94 

Average 0.92 1.13 0.92 
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Figure 1 – A Optimized structure (LANL2DZ/6-31G*) for the Pd2-Spm isolated 

molecule, and corresponding atom numbering. B X-ray structure for Pd2-Spm. 

(Preferred conformation in the solid state with the inversion center highlighted by the 

blue dashed line). C Crystal structure arrangement for Pd2-Spm.  
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