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Table S1.  Crystal data and structure refinement for Ir+(ppy)2(acn)2(PF6)-.
Identification code 	EF30ACN  
Empirical formula 	C26 H22 F6 Ir N4 P
Formula weight 	727.64
Temperature 	293(2) K
Wavelength 	0.71073 Å
Crystal system 	Triclinic
Space group 	P -1
Unit cell dimensions	a = 8.8635(5) Å	= 93.582(5)°.
	b = 18.1859(12) Å	= 96.034(5)°.
	c = 25.6238(17) Å	 = 93.842(5)°.
Volume	4088.1(4) Å3
Z	6
Density (calculated)	1.773 Mg/m3
Absorption coefficient	5.021 mm-1
F(000)	2112
Crystal size	0.12 x 0.02 x 0.02 mm3
Theta range for data collection	2.920 to 23.256°.
Index ranges	-9<=h<=9, -20<=k<=20, -28<=l<=28
Reflections collected	26691
Independent reflections	11691 [R(int) = 0.1601]
Completeness to theta = 25.242°	78.9 % 
Absorption correction	Semi-empirical from equivalents
Max. and min. transmission	1.00000 and 0.76903
Refinement method	Full-matrix least-squares on F2
Data / restraints / parameters	11691 / 982 / 1033
Goodness-of-fit on F2	1.004
Final R indices [I>2sigma(I)]	R1 = 0.0869, wR2 = 0.1662
R indices (all data)	R1 = 0.2320, wR2 = 0.2544
Largest diff. peak and hole	1.119 and -1.591 e.Å-3

Table S2. Atomic coordinates ( x 104) and equivalent isotropic displacement parameters (Å2x 103). U(eq) is defined as one third of the trace of the orthogonalized Uij tensor.
________________________________________________________________________________
	x	y	z	U(eq)
________________________________________________________________________________
C(1)	10870(30)	3747(14)	3621(10)	50(6)
C(2)	12110(30)	3549(16)	3375(12)	71(8)
N(10)	1840(30)	1310(14)	214(9)	73(6)
C(3)	13480(30)	3371(16)	3651(12)	71(8)
C(4)	13610(30)	3419(16)	4170(12)	70(8)
C(5)	12450(30)	3602(16)	4456(12)	68(8)
C(6)	11050(30)	3783(14)	4166(10)	49(6)
C(7)	9760(30)	3991(14)	4453(10)	49(6)
C(8)	9670(30)	4045(14)	5000(10)	54(7)
C(9)	8360(30)	4261(15)	5219(11)	62(7)
C(10)	7200(30)	4445(16)	4848(11)	67(8)
C(34)	2420(20)	404(14)	4084(11)	50(5)
C(11)	7370(30)	4405(15)	4328(11)	62(7)
C(12)	7980(30)	2989(15)	3252(11)	55(6)
C(23)	1000(30)	-811(13)	3485(9)	40(5)
C(13)	7180(30)	2629(16)	3610(12)	69(7)
C(14)	6460(30)	1947(17)	3510(13)	77(8)
C(15)	6660(30)	1591(19)	3049(14)	84(8)
C(16)	7430(30)	1880(16)	2669(13)	70(7)
C(17)	8030(30)	2614(17)	2775(11)	63(6)
C(18)	8870(30)	3022(18)	2450(12)	66(6)
C(19)	9340(30)	2761(18)	1947(11)	73(7)
C(20)	10010(40)	3170(20)	1643(14)	94(10)
C(22)	9980(30)	4165(18)	2266(12)	75(7)
C(21)	10380(40)	3880(20)	1772(13)	91(9)
C(44)	3020(30)	291(18)	2579(12)	77(8)
C(41)	1870(30)	1525(18)	2870(13)	82(9)
C(43)	2660(30)	791(18)	2203(13)	86(9)
C(42)	2070(40)	1420(20)	2378(14)	99(11)
C(40)	2260(30)	999(16)	3235(12)	60(6)
C(39)	2090(30)	1063(17)	3825(12)	63(6)
C(38)	1610(30)	1667(17)	4087(12)	67(7)
C(37)	1490(30)	1628(18)	4614(13)	80(9)
C(36)	1760(30)	1050(18)	4898(13)	81(9)
C(35)	2300(30)	458(17)	4624(11)	66(7)
C(33)	4370(30)	-1243(17)	4539(11)	68(8)
C(32)	4330(30)	-1729(17)	4907(11)	73(9)
C(31)	2990(30)	-2153(18)	4915(12)	84(10)
C(30)	1740(30)	-2067(15)	4579(10)	55(7)
C(29)	1860(30)	-1505(14)	4217(9)	42(6)
C(28)	600(30)	-1367(16)	3837(11)	64(8)
C(27)	-900(30)	-1711(16)	3787(10)	62(8)
C(26)	-1920(30)	-1462(17)	3430(11)	67(8)
C(25)	-1590(30)	-976(17)	3087(12)	73(9)
C(24)	-170(30)	-669(18)	3098(12)	86(11)
C(73)	590(50)	1860(20)	-1129(16)	104(12)
C(66)	2810(30)	751(19)	158(12)	81(9)
C(65)	2750(40)	80(20)	335(15)	111(12)
C(64)	1520(40)	-80(20)	613(12)	92(9)
C(63)	450(40)	440(20)	669(14)	99(10)
C(62)	570(30)	1128(18)	443(10)	65(6)
C(61)	-420(40)	1750(20)	495(12)	80(8)
C(60)	-1860(30)	1630(20)	700(12)	95(9)
C(59)	-2720(40)	2230(20)	706(14)	103(10)
C(58)	-2290(40)	2810(20)	551(14)	103(11)
C(57)	-900(30)	2990(20)	325(13)	93(9)
C(56)	30(30)	2363(19)	291(11)	71(7)
C(55)	1810(40)	3820(20)	-506(16)	109(11)
C(54)	1930(60)	4570(30)	-550(20)	190(20)
C(53)	2530(50)	4970(20)	-113(18)	150(17)
C(52)	3160(60)	4650(30)	341(19)	170(20)
C(51)	2990(40)	3880(20)	343(15)	97(9)
C(50)	3530(30)	3470(20)	799(14)	93(8)
C(49)	4420(40)	3780(20)	1286(14)	112(11)
C(48)	4780(40)	3340(20)	1673(16)	113(12)
C(47)	4420(40)	2630(20)	1624(14)	99(10)
C(46)	3510(30)	2240(20)	1166(12)	83(8)
C(45)	3080(30)	2660(19)	729(11)	73(7)
C(74)	-150(50)	1550(20)	-1666(15)	156(17)
C(75)	5190(40)	2220(20)	-507(12)	95(12)
C(76)	6630(40)	2100(20)	-775(12)	110(13)
C(77)	5600(30)	4653(16)	2893(12)	68(9)
C(78)	4260(30)	4971(18)	2695(13)	102(12)
C(79)	10030(40)	5720(20)	3318(11)	66(9)
C(80)	10390(40)	6538(19)	3296(14)	117(13)
C(81)	4290(40)	-1670(20)	2814(13)	86(11)
C(82)	4800(30)	-2242(19)	2470(12)	97(11)
C(83)	6680(30)	208(18)	3930(11)	73(10)
C(84)	8200(30)	475(16)	4046(12)	79(10)
F(9)	5250(40)	5729(9)	3882(10)	287(15)
F(10)	3940(20)	6580(20)	3705(9)	274(15)
F(11)	5850(40)	7375(9)	3970(10)	305(17)
F(12)	7174(19)	6480(20)	4159(8)	306(17)
N(9)	2260(30)	3469(16)	-57(12)	88(7)
N(2)	9230(20)	3771(13)	2604(9)	62(5)
N(1)	8690(20)	4206(10)	4106(8)	44(5)
N(6)	2890(20)	369(13)	3091(10)	66(6)
N(5)	3190(20)	-1111(12)	4195(8)	55(6)
N(11)	1160(30)	2082(17)	-704(12)	101(11)
N(12)	4100(30)	2232(14)	-307(8)	68(7)
N(3)	6700(30)	4457(14)	3057(8)	67(7)
N(4)	9750(30)	5114(16)	3333(10)	75(8)
N(7)	3890(20)	-1243(13)	3100(8)	48(6)
N(8)	5470(30)	4(13)	3828(9)	67(7)
Ir(1)	8855(1)	4055(1)	3336(1)	54(1)
Ir(2)	3156(1)	-391(1)	3626(1)	51(1)
Ir(3)	2070(1)	2357(1)	18(1)	67(1)
P(1)	1793(18)	6214(7)	1654(5)	161(6)
P(2)	5566(10)	6548(5)	3928(3)	90(3)
P(3)	6117(11)	-295(6)	1535(4)	104(3)
F(1)	1560(30)	6345(19)	1067(8)	400(20)
F(2)	3530(20)	6389(16)	1643(11)	263(14)
F(3)	1660(30)	7043(11)	1792(13)	380(20)
F(4)	70(30)	6080(20)	1660(12)	370(20)
F(5)	2020(50)	5398(11)	1516(11)	410(20)
F(6)	2080(30)	6092(16)	2242(7)	286(17)
F(13)	6080(30)	6522(13)	3387(6)	210(11)
F(8)	5070(20)	6579(11)	4474(6)	166(8)
F(15)	4375(17)	-523(10)	1527(7)	160(8)
F(16)	6220(20)	-164(11)	2145(5)	163(8)
F(17)	6450(20)	-1119(8)	1602(9)	179(9)
F(18)	5930(30)	-451(18)	926(6)	227(12)
F(19)	5720(30)	519(9)	1483(8)	175(9)
F(20)	7856(18)	-90(12)	1560(10)	195(10)
[bookmark: _GoBack]________________________________________________________________________________
Table S3. Anisotropic displacement parameters (Å2x 103)for Ir+(ppy)2(acn)2(PF6)-.  The anisotropic displacement factor exponent takes the form: -22[ h2a*2U11 + ... + 2 h k a* b* U12 ].
______________________________________________________________________________
	U11	U22	U33	U23	U13	U12
______________________________________________________________________________
C(1)	54(11) 	39(16)	58(9) 	2(9)	9(7) 	6(10)
C(2)	68(12) 	70(20)	77(11) 	16(11)	22(9) 	23(12)
N(10)	46(10) 	91(13)	82(15) 	6(11)	6(10) 	12(9)
C(3)	64(12) 	70(20)	85(12) 	17(13)	19(9) 	17(11)
C(4)	55(10) 	70(20)	86(12) 	17(13)	18(9) 	9(11)
C(5)	54(10) 	80(20)	70(11) 	16(11)	9(8) 	11(11)
C(6)	47(8) 	41(15)	59(9) 	4(9)	10(7) 	0(8)
C(7)	43(8) 	43(15)	57(9) 	-5(8)	4(7) 	-5(8)
C(8)	49(11) 	56(17)	56(9) 	-4(9)	6(7) 	-6(10)
C(9)	56(12) 	69(19)	60(10) 	-1(10)	7(8) 	2(12)
C(10)	55(11) 	80(20)	61(11) 	-1(11)	9(8) 	7(11)
C(34)	9(12) 	60(11)	75(10) 	-15(9)	-2(9) 	1(9)
C(11)	50(10) 	72(19)	62(11) 	-3(11)	6(8) 	2(10)
C(12)	54(14) 	54(11)	52(10) 	14(8)	-18(9) 	12(9)
C(23)	35(9) 	44(12)	43(11) 	-15(9)	10(8) 	13(8)
C(13)	80(17) 	56(13)	73(11) 	17(10)	6(10) 	15(11)
C(14)	74(17) 	57(13)	104(15) 	8(10)	17(13) 	13(12)
C(15)	72(18) 	72(13)	109(15) 	0(10)	17(13) 	6(11)
C(16)	46(15) 	70(11)	89(13) 	-4(9)	-6(10) 	4(9)
C(17)	56(14) 	70(11)	58(10) 	2(8)	-13(9) 	0(9)
C(18)	64(14) 	71(11)	59(10) 	4(8)	-11(10) 	4(9)
C(19)	75(17) 	80(13)	61(11) 	5(9)	-7(10) 	14(11)
C(20)	120(20) 	88(14)	78(13) 	8(11)	14(13) 	7(14)
C(22)	61(16) 	77(12)	87(14) 	11(10)	3(12) 	8(10)
C(21)	90(20) 	89(14)	92(15) 	8(10)	18(14) 	9(13)
C(44)	70(20) 	82(14)	81(11) 	5(10)	17(11) 	23(14)
C(41)	80(20) 	72(13)	90(11) 	3(10)	7(11) 	18(13)
C(43)	90(20) 	82(16)	83(12) 	7(11)	12(11) 	23(15)
C(42)	120(30) 	87(16)	91(12) 	9(11)	17(12) 	35(16)
C(40)	33(14) 	63(12)	82(9) 	-4(8)	8(8) 	3(10)
C(39)	42(16) 	66(11)	82(9) 	-8(8)	8(8) 	10(10)
C(38)	50(17) 	66(12)	87(11) 	-9(9)	17(11) 	12(10)
C(37)	80(20) 	79(14)	89(12) 	-10(10)	24(12) 	17(13)
C(36)	80(20) 	76(15)	88(12) 	-13(10)	18(11) 	15(14)
C(35)	47(17) 	72(14)	76(11) 	-14(9)	4(10) 	6(11)
C(33)	43(9) 	95(18)	65(15) 	23(14)	2(9) 	2(9)
C(32)	41(10) 	106(19)	75(15) 	35(14)	5(10) 	5(10)
C(31)	43(10) 	120(20)	97(17) 	50(16)	1(11) 	3(11)
C(30)	35(9) 	68(13)	65(13) 	14(11)	14(8) 	9(9)
C(29)	33(7) 	52(12)	42(10) 	-6(9)	13(7) 	9(7)
C(28)	40(8) 	81(16)	71(13) 	16(12)	-2(8) 	-1(8)
C(27)	41(8) 	81(16)	63(14) 	6(13)	3(8) 	-1(9)
C(26)	40(9) 	91(19)	68(16) 	7(14)	-5(9) 	-3(9)
C(25)	41(10) 	100(20)	77(15) 	17(15)	-7(10) 	-3(10)
C(24)	45(10) 	120(20)	88(15) 	35(17)	-11(10) 	-8(11)
C(73)	130(30) 	120(20)	89(18) 	50(20)	50(20) 	90(20)
C(66)	57(12) 	99(15)	90(20) 	11(13)	13(13) 	20(11)
C(65)	91(17) 	109(16)	140(30) 	36(15)	25(17) 	24(13)
C(64)	71(15) 	114(14)	90(20) 	18(13)	-7(14) 	7(11)
C(63)	75(14) 	118(14)	110(20) 	28(13)	9(15) 	10(10)
C(62)	40(10) 	105(12)	46(14) 	-3(10)	-11(9) 	4(8)
C(61)	54(11) 	117(13)	70(18) 	5(11)	5(11) 	17(9)
C(60)	57(11) 	147(17)	80(20) 	9(14)	12(13) 	18(10)
C(59)	63(13) 	152(18)	100(20) 	2(16)	13(14) 	24(12)
C(58)	40(13) 	153(18)	120(30) 	12(15)	9(14) 	30(12)
C(57)	45(13) 	126(14)	110(20) 	11(13)	10(14) 	34(11)
C(56)	29(11) 	116(13)	66(17) 	4(11)	-6(11) 	21(9)
C(55)	90(20) 	106(17)	122(15) 	-3(13)	-21(14) 	19(17)
C(54)	270(60) 	107(17)	160(20) 	4(14)	-80(30) 	6(18)
C(53)	180(40) 	107(16)	150(20) 	-2(13)	-50(20) 	20(15)
C(52)	220(50) 	111(14)	160(20) 	0(12)	-70(30) 	13(13)
C(51)	60(20) 	110(14)	118(14) 	-5(11)	-11(12) 	24(11)
C(50)	53(17) 	112(13)	111(14) 	-7(11)	-5(11) 	31(11)
C(49)	90(20) 	127(16)	115(15) 	-7(12)	-21(14) 	23(13)
C(48)	90(20) 	131(17)	111(15) 	-6(13)	-21(15) 	24(16)
C(47)	70(20) 	131(17)	90(15) 	-6(13)	-11(13) 	29(15)
C(46)	49(17) 	116(15)	84(15) 	-2(12)	-3(12) 	34(12)
C(45)	34(14) 	108(13)	78(14) 	-8(11)	5(11) 	38(11)
C(74)	190(40) 	190(40)	110(20) 	20(20)	20(20) 	130(30)
C(75)	81(17) 	160(30)	51(19) 	10(20)	17(13) 	46(18)
C(76)	80(17) 	170(40)	80(20) 	-20(20)	24(16) 	29(19)
C(77)	63(15) 	58(18)	70(20) 	-42(16)	-17(13) 	8(13)
C(78)	70(17) 	100(30)	130(30) 	-20(20)	-24(17) 	23(17)
C(79)	80(20) 	95(18)	29(16) 	25(17)	9(15) 	21(16)
C(80)	140(30) 	93(18)	130(30) 	28(18)	40(30) 	14(17)
C(81)	90(20) 	110(20)	69(18) 	4(14)	0(15) 	47(18)
C(82)	60(20) 	130(20)	100(20) 	-32(18)	-2(17) 	28(18)
C(83)	35(10) 	110(20)	70(20) 	-15(18)	9(12) 	0(12)
C(84)	32(10) 	90(20)	110(30) 	0(20)	-2(12) 	4(12)
F(9)	470(40) 	87(10)	330(40) 	3(15)	140(40) 	56(19)
F(10)	136(13) 	470(40)	220(20) 	80(40)	-36(15) 	120(20)
F(11)	470(40) 	97(10)	400(40) 	2(16)	300(40) 	-10(20)
F(12)	120(13) 	620(50)	180(20) 	50(40)	-5(14) 	120(30)
N(9)	39(14) 	110(15)	113(15) 	-7(11)	-1(11) 	19(11)
N(2)	43(12) 	66(10)	74(12) 	7(8)	-8(9) 	8(8)
N(1)	41(8) 	23(11)	63(9) 	-8(8)	3(7) 	-14(8)
N(6)	47(13) 	69(11)	84(11) 	1(9)	17(10) 	9(9)
N(5)	37(8) 	69(13)	59(12) 	10(10)	5(7) 	0(8)
N(11)	130(20) 	120(20)	87(17) 	54(19)	58(18) 	96(19)
N(12)	73(15) 	100(20)	31(13) 	-17(13)	4(11) 	29(14)
N(3)	64(14) 	97(19)	39(14) 	-22(13)	4(12) 	20(13)
N(4)	57(16) 	97(18)	76(17) 	31(17)	10(13) 	23(16)
N(7)	16(11) 	74(17)	55(15) 	11(12)	-1(10) 	3(10)
N(8)	37(10) 	74(17)	89(18) 	-2(14)	4(11) 	10(11)
Ir(1)	50(1) 	53(1)	58(1) 	0(1)	-2(1) 	15(1)
Ir(2)	36(1) 	55(1)	63(1) 	3(1)	3(1) 	9(1)
Ir(3)	51(1) 	91(1)	63(1) 	2(1)	5(1) 	25(1)
P(1)	183(12) 	126(10)	170(11) 	62(10)	-43(12) 	26(11)
P(2)	99(7) 	88(6)	88(6) 	19(6)	14(6) 	39(6)
P(3)	104(7) 	121(9)	96(6) 	19(7)	28(7) 	47(7)
F(1)	330(40) 	580(60)	260(20) 	300(40)	-100(30) 	-130(50)
F(2)	159(14) 	310(30)	310(30) 	-50(30)	-16(19) 	84(19)
F(3)	230(30) 	130(15)	790(70) 	80(30)	10(40) 	120(19)
F(4)	204(15) 	510(50)	370(50) 	260(50)	-80(20) 	-120(30)
F(5)	790(70) 	115(16)	320(30) 	-10(20)	140(60) 	-10(30)
F(6)	320(30) 	410(40)	149(13) 	30(20)	-31(19) 	220(40)
F(13)	270(30) 	270(30)	105(11) 	31(16)	66(14) 	110(30)
F(8)	190(20) 	210(20)	114(11) 	25(14)	60(12) 	26(19)
F(15)	104(9) 	200(20)	172(18) 	-27(19)	10(12) 	23(11)
F(16)	170(18) 	230(20)	93(8) 	1(11)	-2(11) 	55(18)
F(17)	185(19) 	127(11)	240(20) 	22(14)	50(20) 	68(13)
F(18)	270(20) 	330(30)	99(8) 	-4(13)	50(13) 	160(30)
F(19)	192(19) 	141(12)	210(20) 	50(15)	50(20) 	81(13)
F(20)	110(9) 	210(20)	290(20) 	70(20)	66(14) 	44(11)
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