
S1 

xyz coordinates of atoms (Angstrom) from DFT calculation of Fe-terephthalate MOCN on Cu(100) 
 
Cu      1.28500   1.28500   0.00000 
Cu      3.85499   1.28500   0.00000 
Cu      6.42498   1.28500   0.00000 
Cu      8.99497   1.28500   0.00000 
Cu     11.56496   1.28500   0.00000 
Cu     14.13495   1.28500   0.00000 
Cu      1.28500   3.85499   0.00000 
Cu      3.85499   3.85499   0.00000 
Cu      6.42498   3.85499   0.00000 
Cu      8.99497   3.85499   0.00000 
Cu     11.56496   3.85499   0.00000 
Cu     14.13495   3.85499   0.00000 
Cu      1.28500   6.42498   0.00000 
Cu      3.85499   6.42498   0.00000 
Cu      6.42498   6.42498   0.00000 
Cu      8.99497   6.42498   0.00000 
Cu     11.56496   6.42498   0.00000 
Cu     14.13495   6.42498   0.00000 
Cu      1.28500   8.99497   0.00000 
Cu      3.85499   8.99497   0.00000 
Cu      6.42498   8.99497   0.00000 
Cu      8.99497   8.99497   0.00000 
Cu     11.56496   8.99497   0.00000 
Cu     14.13495   8.99497   0.00000 
Cu      0.00000   0.00000   1.81726 
Cu      2.60747   0.00000   1.81726 
Cu      5.14226   0.00000   1.81726 
Cu      7.70997   0.00000   1.81726 
Cu     10.27768   0.00000   1.81726 
Cu     12.81247   0.00000   1.81726 
Cu      0.00000   2.58207   1.81726 
Cu      2.57075   2.57334   1.81726 
Cu      5.13668   2.54701   1.81726 
Cu      7.70997   2.56172   1.81726 
Cu     10.28327   2.54701   1.81726 
Cu     12.84919   2.57334   1.81726 
Cu      0.00000   5.13998   1.81726 
Cu      2.55754   5.13998   1.81726 
Cu      5.14432   5.13998   1.81726 
Cu      7.70997   5.13998   1.81726 
Cu     10.27563   5.13998   1.81726 
Cu     12.86240   5.13998   1.81726 
Cu      0.00000   7.69789   1.81726 
Cu      2.57075   7.70663   1.81726 
Cu      5.13668   7.73295   1.81726 
Cu      7.70997   7.71824   1.81726 
Cu     10.28327   7.73295   1.81726 
Cu     12.84919   7.70663   1.81726 
Cu      1.29023   1.26568   3.56270 
Cu      3.81346   1.34551   3.66061 
Cu      6.43877   1.31454   3.61778 
Cu      8.98118   1.31454   3.61778 
Cu     11.60649   1.34551   3.66061 
Cu     14.12971   1.26568   3.56270 
Cu      1.31030   3.86026   3.62115 
Cu      3.88510   3.87904   3.55804 
Cu      6.42424   3.87573   3.56035 
Cu      8.99570   3.87573   3.56035 
Cu     11.53485   3.87904   3.55804 
 

Cu     14.10964   3.86026   3.62115 
Cu      1.31030   6.41970   3.62115 
Cu      3.88510   6.40093   3.55804 
Cu      6.42424   6.40423   3.56035 
Cu      8.99570   6.40423   3.56035 
Cu     11.53485   6.40093   3.55804 
Cu     14.10964   6.41970   3.62115 
Cu      1.29023   9.01428   3.56270 
Cu      3.81346   8.93446   3.66061 
Cu      6.43877   8.96543   3.61778 
Cu      8.98118   8.96543   3.61778 
Cu     11.60649   8.93446   3.66061 
Cu     14.12971   9.01428   3.56270 
C       7.00307   1.22790   5.87084 
C       7.00307   9.05206   5.87084 
C       8.41687   1.22790   5.87084 
C       8.41687   9.05206   5.87084 
C       1.21929   4.43413   6.04331 
C       1.21929   5.84583   6.04331 
C      14.20065   4.43413   6.04331 
C      14.20065   5.84583   6.04331 
C       6.26374   0.00000   5.86060 
C       9.15621   0.00000   5.86060 
C       0.00000   3.70068   6.09030 
C       0.00000   6.57928   6.09030 
C       0.00000   2.20982   6.21011 
C       0.00000   8.07015   6.21011 
C       4.78854   0.00000   5.91165 
C      10.63141   0.00000   5.91165 
O       1.13711   1.61293   6.23611 
O       1.13711   8.66703   6.23611 
O      14.28284   1.61293   6.23611 
O      14.28284   8.66703   6.23611 
O       4.11449   1.10884   5.88872 
O       4.11449   9.17112   5.88872 
O      11.30546   1.10884   5.88872 
O      11.30546   9.17112   5.88872 
H       2.16071   3.89389   6.16054 
H       2.16071   6.38607   6.16054 
H      13.25924   3.89389   6.16054 
H      13.25924   6.38607   6.16054 
H       6.46488   2.15992   6.05410 
H       6.46488   8.12004   6.05410 
H       8.95506   2.15992   6.05410 
H       8.95506   8.12004   6.05410 
Fe      2.18295   0.00000   5.65405 
Fe     13.23699   0.00000   5.65405 
 



S1 

 


