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Table S1. BVS calculations for compound 3

Atoms Distance (f&) r'y Sii Valence
Col 013 | 2.104 1.727 | 0.36098498

Col O15 | 2.089 1.727 | 0.37592021

Col 09 2075 1.727 | 0.39041674

Col O11 |2.09%4 1.727 | 0.37087437 220
Col 08 2100 1.727 | 0.36490869

Col O16 | 2.071 1.727 | 0.39466036

Co2 O13 |2.163 1.727 | 0.30777743

Co2 012 | 1.982 1.727 | 0.50198292

Co2 016 | 2.186 1.727 | 0.28922784

Co2 017 | 1.978 1.727 | 0.50743920 224
Co2 02 |2116 1.727 | 0.34946518

Co2 o1 2191 1.727 | 0.28534564

Co3 O 13 | 1.908 1.687 | 0.55029692

Co3 O 15 | 1.909 1.687 | 0.54881164

Co3 O12 | 1.889 1.687 | 0.57929354

Co3 014 | 1.881 1.687 | 0.59195520 340
Co3 N3 | 1.944 1.759 | 0.60653066

Co3 N2 | 1.960 1.759 | 0.58086132

Co4 O11 | 1915 1.687 | 0.53998376

Co4 O16 | 1911 1.687 | 0.54585309

Co4 017 | 1.875 1.687 | 0.60163273

Co4 021 | 1.876 1.687 | 0.60000889 31
Co4 N4 |1.943 1.759 | 0.60817215

Co4 N 10 | 1.941 1.759 | 0.61146847




Co5 09 | 1.906 1.687 0.55327955
Co5 038 1.911 1.687 0.54585309
Co5 010 | 1.879 1.687 0.59516362
Co5 07 |1.881 1.687 0.59195520 e
Co5 N5 1.940 1.759 0.61312332
Co5 N6 |1.952 1.759 0.59355724
Co 6 015 |2.173 1.727 0.29957053
Co 6 09 |2.186 1.727 0.28922784
Co 6 014 | 1.983 1.727 0.50062804
Co 6 07 |1.975 1.727 0.51157030 22
Co 6 05 {2133 1.727 0.33377195
Co 6 06 |2.164 1.727 0.30694672
Co7 O11 |2.183 1.727 0.29158246
Co7 08 |2.189 1.727 0.28689223
Co7 021 |1.983 1.727 0.50062804
Co7 010 | 1.993 1.727 0.48727876 =1
Co7 03 |2.141 1.727 0.32663272
Co7 04 |2.203 1.727 0.27623965

Table S2. Selected bond lengths (10\) in compounds (1), (2), and (4).

e} (2) 4)
Col 04 19179) Col Ol 19173) Col O09A  2.154(8)
Col 06 19259) Col 02 18673) Col OIIA 2.119(9)
Col OIl 1.886(11) Col NI 2.0384) Col O6A  2.10009)
Col NI 2001(11) Co2 Ol 2.0852) Col O3A 2.057(9)
Col 020 1.882(11) Co3 Ol 2.1993) Col O4A  2.044(9)
Col N6 1999(14) Co3 02 19893) Col 033  2.077(9)
Co2 05 1887(9) Co3 03 2.1243) Co2 OI1A 2.203(9)
Co2 07 1929(10) Co2 Co3 3.160 Co2 O4A  2.100(10)
Co2 08 19199) Co2 Col 3.054 Co2 O5A  2.022(8)
Co2 016 1.87209) Co2 OlA  1.983(10)
Co2 N4  1.997(14) Co2 05 2.107(9)
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Co4 Co5 3.196 Col Co5 2.998
Co4 Co6 3.062 Col Cob 3.189
Co4 Co7 3.163 Col Co7 2.982
Table S3. Selected angles (°) in (1), (2), and (4).

1 2 4
06 Col 04 8424) |01 Col O1 84.7(2) |O6A Col 09A  95.6(3)
O11 Col 04 96.04) |O1 Col NI 1632(2) | O6A Col O11A 97.4(3)
O1l Col 06 84.04) |Ol Col NI 86.1(2) |O3A Col 09A  85.0(4)
N1 Col 04 16235 |02 Col O1 82.1(1) |O3A Col O11A 77.9(3)
N1 Col 06 86.3(4) |02 Col O1 96.8(1) |O3A Col O6A  175.3(4)
N1 Col OI11 97.8(5) |02 Col 02 17852) | O4A Col Co5 138.6(3)
020 Col 04 82504) |02 Col NI 957(2) |O4A Col Co7 39.3(3)
020 Col O6 934(4) |02 Col NI 851(2) |O4A Col 0O9A  175.7(3)
020 Col OI11 177.2(4) | N1 Col NI 1059(2) | O4A Col O11A 86.0(4)
020 Col N1 833(5) |Ol Co2 Ol 98.0(2) |O4A Col O6A  80.2(3)
N6 Col 04 87.0(5) |O1 Co2 O1 87.7(2) |0O4A Col O3A  99.3(4)
N6 Col 06 16495 |01 Co2 O1 172.6(2) | 033 Col Ol11A 175.2(4)
N6 Col OI1 84.7(5) |01 Co2 O1 76.5(2) |033 Col O6A  85.9(3)
N6 Col NI 1052(5) |01 Co3 O1 82.1(2) |033 Col O3A  98.8(4)
N6 Col 020 97.6(5) |02 Co3 O1 983(2) |033 Col O4A  98.14)
O7 Co2 05 9684 |02 Co3 O1 726(1) |O4A Co2 O11A 82.6(3)
08 Co2 0O5 8204 |02 Co3 02 168.3(2) |O5A Co2 O11A 93.5(3)
08 Co2 O7 8584 |02 Co3 O3 91.7(1) |O5A Co2 O4A  74.5(4)
016 Co2 O5 1785(4) |02 Co3 O3 983(1) |OlA Co2 O11A 73.4(3)
016 Co2 O7 826(4) |03 Co3 O1 161.6(2) | OlIA Co2 O4A  98.2(4)
016 Co2 08 966(4) |03 Co3 O1 110.1(2) | O1A Co2 O5A  165.9(4)
N4 Co2 O5 853(5) |03 Co3 03 61.72) |05 Co2 Ol11A 162.1(4)
N4 Co2 O7 86.2(5) |Co2 O1 Co3 950(1) |O5 Co2 O4A  108.8(4)
N4 Co2 08 164.1(5) 05 Co2 O5A  102.8(4)
N4 Co2 Ol16 96.0(5) 05 Co2 O1A  91.0(4)
N5 Co2 05 96.8(5) 03 Co2 O11A 110.3(3)
N5 Co2 O7 162.9(5) 03 Co2 O4A  162.1(4)
N5 Co2 08 85.9(5) 03 Co2 O5A  91.8(4)
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