Table S7. Cell parameters and fractional atom positions of 1.0CSH.

a=13.449 A, b=14.815 A, ¢=22.595 A, 0=91.6< $=86.5°y=125.1°

Name of atoms X Y Z
Ca 0.3685 0.2125 0.29452
Ca 0.35644 0.70357 0.29067
Ca 0.8685 0.2125 0.29452
Ca 0.85644 0.70357 0.29067
Ca 0.34761 0.3776 0.69942
Ca 0.3279 0.86039 0.69883
Ca 0.84761 0.3776 0.69942
Ca 0.8279 0.86039 0.69883
Ca 0.07996 0.12852 0.78069
Ca 0.07816 0.61772 0.78792
Ca 0.57996 0.12852 0.78069
Ca 0.57817 0.61772 0.78792
Ca 0.14098 0.45792 0.20252
Ca 0.14913 0.97134 0.19729
Ca 0.64098 0.45792 0.20252
Ca 0.64913 0.97134 0.19729
Ca 0.17642 0.22937 0.20559
Ca 0.17064 0.71889 0.19888
Ca 0.67642 0.22937 0.20559
Ca 0.67064 0.71889 0.19888
Ca 0.0947 0.38042 0.76993
Ca 0.08751 0.87502 0.77106
Ca 0.5947 0.38042 0.76993
Ca 0.58751 0.87502 0.77106
Ca 0.36548 0.13657 0.69944
Ca 0.37895 0.63422 0.69178
Ca 0.86548 0.13657 0.69944
Ca 0.87895 0.63422 0.69178
Ca 0.4018 0.49587 0.27725
Ca 0.39578 0.97605 0.28431
Ca 0.9018 0.49587 0.27725
Ca 0.89578 0.97605 0.28431
Si 0.44508 0.21911 0.16804
Si 0.42793 0.69043 0.16791
Si 0.94508 0.21911 0.16804
Si 0.92793 0.69043 0.16791
Si 0.33128 0.35816 0.83657
Si 0.33049 0.8573 0.83154
Si 0.83128 0.35816 0.83657
Si 0.83049 0.8573 0.83154
Si 0.14688 0.14655 0.65043
Si 0.13779 0.62532 0.66032

Si 0.64688 0.14655 0.65043



0.63779
0.12028
0.12242
0.62028
0.62242
0.41093
0.42937
0.91093
0.92937
0.18962
0.20448
0.68962
0.70448
0.40783
0.4163
0.90783
0.9163
0.33049
0.33851
0.83049
0.83851
0.11598
0.10651
0.61598
0.60651
0.12265
0.11089
0.62265
0.61089
0.52675
0.51816
0.02675
0.01816
0.33913
0.34798
0.83913
0.84798
0.22784
0.1968
0.72784
0.6968
0.11538
0.13502
0.61538
0.63502
0.41941

0.62532
0.44384
0.93858
0.44384
0.93858
0.04427
0.5551
0.04427
0.5551
0.1121
0.63495
0.1121
0.63495
0.48299
0.99492
0.48299
0.99492
0.1471
0.64593
0.1471
0.64593
0.40606
0.90928
0.40606
0.90928
0.23436
0.72155
0.23436
0.72155
0.32841
0.81304
0.32841
0.81304
0.92455
0.43205
0.92455
0.43205
0.24118
0.73994
0.24118
0.73994
0.00883
0.51806
0.00883
0.51806
0.10617

0.66032
0.34482
0.32979
0.34482
0.32979
0.9225
0.9248
0.9225
0.9248
0.43048
0.43781
0.43048
0.43781
0.14589
0.15293
0.14589
0.15293
0.83824
0.83931
0.83824
0.83931
0.6361
0.63849
0.6361
0.63849
0.35754
0.35681
0.35754
0.35681
0.12897
0.1424
0.12897
0.1424
0.89265
0.89703
0.89265
0.89703
0.60157
0.62637
0.60157
0.62637
0.38857
0.40664
0.38857
0.40664
0.1335
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0.41313
0.91941
0.91313
0.30875
0.32803
0.80875
0.82803
0.11292
0.13208
0.61292
0.63208
0.12173
0.12182
0.62173
0.62182
0.523
0.48243
0.023
0.98243
0.44741
0.45122
0.94741
0.95122
0.23202
0.22536
0.73202
0.72536
0.24624
0.23103
0.74624
0.73103
0.31368
0.29559
0.81368
0.79559
0.21933
0.21351
0.71933
0.71351
0.0212
0.00318
0.5212
0.50318
0.99543
0.01118
0.49543

0.59539
0.10617
0.59539
0.24263
0.75122
0.24263
0.75122
0.02478
0.52937
0.02478
0.52937
0.34283
0.83945
0.34283
0.83945
0.24896
0.67892
0.24896
0.67892
0.93424
0.42516
0.93424
0.42516
0.18299
0.65558
0.18299
0.65558
0.0201
0.5131
0.0201
0.5131
0.18698
0.6599
0.18698
0.6599
0.32607
0.81534
0.32607
0.81534
0.12093
0.57375
0.12093
0.57375
0.40345
0.89177
0.40345

0.11854
0.1335
0.11854
0.86087
0.85622
0.86087
0.85622
0.62006
0.61532
0.62006
0.61532
0.37337
0.36183
0.37337
0.36183
0.22775
0.22776
0.22775
0.22776
0.78496
0.79116
0.78496
0.79116
0.70657
0.71421
0.70657
0.71421
0.29019
0.29625
0.29019
0.29625
0.19481
0.19057
0.19481
0.19057
0.79561
0.79214
0.79561
0.79214
0.67933
0.68984
0.67933
0.68984
0.31357
0.28681
0.31357



0.51118
0.41438
0.43655
0.91438
0.93655
0.16653
0.20426
0.66653
0.70426
0.22909
0.22258
0.72909
0.72258
0.06093
0.07741
0.56093
0.57741
0.43353
0.40701
0.93353
0.90701
0.3468
0.36041
0.8468
0.86041
0.18701
0.20264
0.68701
0.70264
0.1035
0.11704
0.6035
0.61704
0.38136
0.37619
0.88136
0.87619
0.39727
0.41981
0.89727
0.91981
0.35037
0.3785
0.85037
0.8785
0.10511

0.89177
0.03519
0.55529
0.03519
0.55529
0.07235
0.63504
0.07235
0.63504
0.56786
0.04579
0.56786
0.04579
0.11865
0.62189
0.11865
0.62189
0.48496
0.9963
0.48496
0.9963
0.17142
0.70179
0.17142
0.70179
0.21696
0.73701
0.21696
0.73701
0.43632
0.9904
0.43632
0.9904
0.42565
0.91125
0.42565
0.91125
0.40891
0.93114
0.40891
0.93114
0.10461
0.62164
0.10461
0.62164
0.34557

0.28681
0.99468
0.99699
0.99468
0.99699
0.50158
0.51241
0.50158
0.51241
0.05199
0.07892
0.05199
0.07892
0.89541
0.89646
0.89541
0.89646
0.55734
0.56541
0.55734
0.56541
0.41171
0.41299
0.41171
0.41299
0.09166
0.08793
0.09166
0.08793
0.93031
0.95666
0.93031
0.95666
0.4131
0.38567
0.4131
0.38567
0.09204
0.09616
0.09204
0.09616
0.90223
0.90202
0.90223
0.90202
0.57476
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0.09749
0.60511
0.59749
0.16286
0.15701
0.66286
0.65701
0.28936
0.29068
0.78936
0.79068
0.21531
0.20959
0.71531
0.70959
0.99375
0.98384
0.49375
0.48384
0.98707
0.96868
0.48707
0.46868
0.52687
0.5223
0.02687
0.0223
0.4491
0.44488
0.9491
0.94488
0.21908
0.22668
0.71908
0.72668
0.22067
0.19351
0.72067
0.69351
0.38024
0.40347
0.88024
0.90347
0.15931
0.14821
0.65931

0.8477
0.34557
0.8477
0.20322
0.70808
0.20322
0.70808
0.41939
0.91306
0.41939
0.91306
0.0514
0.54218
0.0514
0.54218
0.33609
0.82954
0.33609
0.82954
0.13428
0.62143
0.13428
0.62143
0.0376
0.52324
0.0376
0.52324
0.19246
0.68086
0.19246
0.68086
0.94413
0.44085
0.94413
0.44085
0.25057
0.72031
0.25057
0.72031
0.16034
0.64404
0.16034
0.64404
0.32364
0.81671
0.32364

0.57747
0.57476
0.57747
0.42521
0.42317
0.42521
0.42317
0.19228
0.19432
0.19228
0.19432
0.80388
0.81971
0.80388
0.81971
0.67874
0.68047
0.67874
0.68047
0.34229
0.35301
0.34229
0.35301
0.19674
0.1863
0.19674
0.1863
0.79291
0.78772
0.79291
0.78772
0.67942
0.67733
0.67942
0.67733
0.3068
0.30239
0.3068
0.30239
0.58454
0.5808
0.58454
0.5808
0.00492
0.99845
0.00492
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0.64821
0.45695
0.44701
0.95695
0.94701
0.2723
0.24631
0.7723
0.74631
0.53915
0.54006
0.03915
0.04006
0.3712
0.37384
0.8712
0.87384
0.2467
0.24138
0.7467
0.74138
0.41647
0.43212
0.91647
0.93212
0.15671
0.1784
0.65671
0.6784
0.29745
0.30582
0.79745
0.80582
0.42497
0.39625
0.92497
0.89625
0.2734
0.28818
0.7734
0.78818
0.086
0.12479
0.586
0.62479
0.34254

0.81671
0.33143
0.85255
0.33143
0.85255
0.33539
0.82375
0.33539
0.82375
0.3936
0.88193
0.3936
0.88193
0.22888
0.76756
0.22888
0.76756
0.47236
0.9364
0.47236
0.9364
0.00816
0.56038
0.00816
0.56038
0.06098
0.59246
0.06098
0.59246
0.57339
0.06974
0.57339
0.06974
0.54774
0.05908
0.54774
0.05908
0.29098
0.8106
0.29098
0.8106
0.0278
0.48119
0.0278
0.48119
0.94119

0.99845
0.48978
0.50526
0.48978
0.50526
0.50988
0.53275
0.50988
0.53275
0.03273
0.04373
0.03273
0.04373
0.99922
0.9854
0.99922
0.9854
0.48695
0.46458
0.48695
0.46458
0.03613
0.0427
0.03613
0.0427
0.54757
0.553
0.54757
0.553
0.07411
0.09458
0.07411
0.09458
0.56916
0.57324
0.56916
0.57324
0.08988
0.089
0.08988
0.089
0.93493
0.89224
0.93493
0.89224
0.4155
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0.4073
0.84254
0.9073
0.33138
0.35231
0.83138
0.85231
0.15429
0.16503
0.65429
0.66503
0.50916
0.49797
0.00916
0.99797
0.3164
0.31912
0.8164
0.81912
0.21215
0.18366
0.71215
0.68366
0.50525
0.47908
0.00525
0.97908
0.19946
0.21457
0.69946
0.71457
0.15645
0.2008
0.65645
0.7008
0.41762
0.468
0.91762
0.968
0.47011
0.48074
0.97011
0.98074
0.23882
0.20776
0.73882

0.50327
0.94119
0.50327
0.19337
0.63699
0.19337
0.63699
0.27554
0.77682
0.27554
0.77682
0.33433
0.8415
0.33433
0.8415
0.15949
0.68594
0.15949
0.68594
0.97916
0.43743
0.97916
0.43743
0.49929
0.01741
0.49929
0.01741
0.15545
0.67668
0.15545
0.67668
0.40819
0.02263
0.40819
0.02263
0.4072
0.95454
0.4072
0.95454
0.22792
0.7247
0.22792
0.7247
0.34975
0.83527
0.34975

0.40218
0.4155
0.40218
0.58576
0.54762
0.58576
0.54762
0.03843
0.02835
0.03843
0.02835
0.52222
0.53269
0.52222
0.53269
0.02457
0.99699
0.02457
0.99699
0.48604
0.52249
0.48604
0.52249
0.5795
0.58939
0.5795
0.58939
0.08776
0.07596
0.08776
0.07596
0.92447
0.93609
0.92447
0.93609
0.37771
0.39027
0.37771
0.39027
0.58201
0.57944
0.58201
0.57944
0.98219
0.96328
0.98219



0.70776
0.51286
0.50294
0.01286
0.00294
0.36479
0.37378
0.86479
0.87378
0.18837
0.20137
0.68837
0.70137
0.15494
0.17109
0.65494
0.67109
0.40885
0.42818
0.90885
0.92818
0.39841
0.40397
0.89841

0.83527
0.40015
0.93552
0.40015
0.93552
0.19881
0.76549
0.19881
0.76549
0.89983
0.46144
0.89983
0.46144
0.17452
0.66797
0.17452
0.66797
0.23398
0.77297
0.23398
0.77297
0.1475
0.66699
0.1475

0.96328
0.46399
0.49913
0.46399
0.49913
0.95726
0.94025
0.95726
0.94025
0.42864
0.4499
0.42864
0.4499
0.8924
0.89576
0.8924
0.89576
0.43857
0.43199
0.43857
0.43199
0.38959
0.39453
0.38959




