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Supplementary Table of fractional atomic coordinates and equi\"alent isotropic
themal parameters for hydrogen atoms in [CsN4H26]05{Sb7S11]

Atom x y ' z Ufiso) (Az)
. H(10) -0.9718 0.0636 0.3439 0.0682
' H(11) | -1.0656 0.1805 0.3207 0.0682
H(12) -0.7946 0.1435 - 0.3338 0.0682
H(20) -1.1249 0.4768 0.1434 0.0579
H(21) -0.8661 0.4302 0.1770 0.0579
H(100) -1.0573 0.1412 0.1895 0.0682
H(101) -0.7862 0.1041 0.2026 0.0682
H(200) -0.7135 0.2883 0.1523 0.0682
H(201) -0.8605 0.2362 0.1003 0.0682
H(300) -1.1264 0.3066 0.2182 0.0407
H(301) -1.1570 0.3324 0.1047  0.0407
H(400) -0.8244 0.5388 0.0311 0.0407

H(401) ’ -0.7965 04317 0.0174 | 0.0407




Atom
Sb(1)
Sb(3)

Sb(5)
Sb(6)
Sb(7)
S(1)
S(2)
5(3)
S(4)
S(3)
S(6)
S(7)
S(8)
S(9)
S(10)
S(11)
N(1)
NQ@)
C(1)

- C2)
C(3)
C4)

Sb(2) -

Sb(4).

10/¢8))

0.0197(5)
0.0172(5)
0.0193(5)
0.0213(5)
0.0210(6)
0.0190(5)
0.0238(6)
0.022(2)
0.020(2)
0.024(2)
0.029(2)
0.020(2)
0.020(2)
0.026(2)
0.032(2)
0.022(2)

0.023(2)

0.027(2)
0.08(2)
0.06(1)
0.07(2)
0.09(2)
0.07(2)
0.05(1)

U(22)

0.0206(4)
0.0231(4)
0.0206(4)
0.0255(5)
0.0309(5)
0.0208(4)
0.0252(5)
0.021(1)

-0.022(2)

0.026(2)
0.022(2)
0.021(2)
0.026(2)
0.030(2)
0.030(2)
0.029(2)
0.035(2)
0.021(2)
0.05(1)
0.053(9)
0.06(1)
0.05(1)
0.05(1)
0.08(1)

 UEG33)

0.0252(5)
0.0162(4)
0.0184(4)
0.0137(4)
0.0126(4)
0.0182(4)
0.0255(5)
0.015(1)
0.019(2)
0.018(2)
0.033(2)
0.018(2)
0.016(2)
0.019(2)
0.013(2)
0.015(2)
0.010(1)

©0.033(2)

0.07(1)
0.021(7)
0.06(1)
0.06(1)
0.06(1)
0.025(8)

U@23)

-0.0062(4)
-0.0034(3)
-0.0048(3)
-0.0039(3)
-0.0031(4)
-0.0086(3)
-0.0105(4)
-0.010(1)
-0.009(1)
-0.005(1)
-0.012(1)
-0.007(1)
-0.006(1)
-0.007(1)

-0.006(1)

-0.005(1)
-0.002(1)
-0.017(1)
-0.024(9)
-0.017(6)
-0.01(1)

-0.04(1)

-0.011(9)
-0.041(9)

U(13)

-0.0028(4)
-0.0007(3)
-0.0005(3)
-0.0020(3)

0.0002(3)

-0.0016(3)

-0.0027(4)

0.001(1)
-0.001(1)
0.006(1)
0.008(1)
-0.001(1)
-0.002(1)
0.005(1)
0.002(1)
-0.000(1)
-0.003(1)
0.003(1)
-0.02(1)
0.002(6)
-0.00(1)
0.03(1)

- -0.02(1)

0.010(7)
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Supplementary Table of anisotropic thermal parameters for [CsN4Hz6lo5[Sb7S11]

U(12)

-0.0009(3)
-0.0042(3)
-0.0031(3)
-0.0041(3)
-0.0059(4)
-0.0013(3)
0.0017(4)
-0.002(1)
-0.002(1)
-0.002(1)
-0.001(1)
-0.002(1)
-0.003(1)
-0.002(1)
-0.001(1)
-0.003(1)
-0.007(1)
-0.004(1)
0.003(9)
-0.013(7)
0.01(1)
-0.03(1)
-0.02(1)
-0.02(1)
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Supplementary Table of bond distances (;&) for [CsN4H26]0.5[Sb7S11]

Sb(l)-S(Z) . 2.431(4) N(1) -C(1)  1.39(3)

Sb(1)-S(3)  2.663(3) N(1) -H(10)  1.00(2)
Sb(1)-S@)  2.593(4) N(l) -H(11)  1.002)
Sh(2)-S(1)  2.420(4) N(1) -H(12)  1.00(2)
Sh(2)-SQ2)  2.609(3) NQ) -C(3)  1.53(2)
Sb(2)-S(6)  2.538(3) NQ) -C4)  146(2)
Sb(3)-S(3)  2.463(4) N(2) -H(20)  1.00(2)
Sb(3)-S(6)  2.467(4) N(@2) -H(21)  1.00(1)
Sb(3)-S(7)  2.512(3) c(l) -C2)  157(3)
Sb(4)-S(7)  2.507(4) C(1) -H(100) - 1.00(3)
Sb(4) - S(8)  2.431(3) C(1) -H(101)  1.00(2)
Sb(4) - S(9)  2.464(4) ‘ C@2) -C3)  141(3)
Sb(5)-S(8) - 2.555(4) C(2) - H(200) 1.00(2)
Sb(5) - S(9)  2.493(3) C(2) - H(201)  1.00(2)
Sb(5) - S(10)  2.430(4) C(3) -H(300) 1.00(2)
Sb(6) - S(5)  2.408(4) C(3) -H(301) 1.00(2)
Sb(6) - S(10)  2.573(3) : C@) -C(d)  151(4)
Sb(6) - S(11)  2.520(3) C(4) - H(400) 1.00(2)
Sb(7) - Sb(7)  2.921(2) C(4) - H(401) 1.00(2)

Sb(7) - S(4) 2.450(4)
Sb(7) - S(11)  2.432(4)
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Supplementary Table of bond angles (°) for [CgN4H26)0.5[Sb7S11]

S(2) - Sb(1)-S(3)  90.4(1) , c(l) -N(1) -H(10) ~ 109.5(18) -
S(2) - Sb(1)-S(4)  89.2(1) | C(1) - N(1) -H(11) 109.5(17)
S(3) - Sb(1)-S(4)  90.8(1) . H(10)-N(1) -H(11)  109.5(21)
S(1) -Sb(2)-S(2)  88.4(1) c(l) -N(1) -H(12)  109.5(21)
S(1) - Sb(2)-S(6)  91.5(1) H(10) - N(1) -H(12)  109.5(17)
S(2) -Sb(2)-S(6)  96.2(1) H(11)-N(1) -H(12)  109.5(17)
S(3) - Sb(3)-S(6)  96.1(1) C(3) -NQ) -C@ 113.4(14)
S(3) - Sb(3)-S(7)  94.5(1) C(3) -N(Q2) -H(20)  108.5(16)
S(6) - Sb(3)-S(7)  90.9(1) C(4) -N(2) -H(20)  108.5(14)
S(7) - Sb(4)-S(8)  95.5(1) C(3) - N(2) -H(21) 108.5(14)
S(7) - Sb(4)-S(9)  94.1(1) C@4) -N(2) -H(21)  108.5(14)
S(8) - Sb(4)-S(9)  95.8(1) H(20)-NQ2) -H(21)  109.5(12)
S(8) - Sb(5)-S(9)  95.0(1) N(1) - C(1) -C(2) 112.3(19)
S(8) - Sb(5)-S(10)  94.3(1) N(1) - C(1) -H(100)  108.7(22)
S(9) - Sb(5) - S(10)  95.8(1) C(2) - C(1) -H(100)  108.8(19)
S(5) - Sb(6) - S(10)  93.5(1) N(1) -C(1) -H(101)  108.7(20)
S(5) - Sb(6) - S(11)  92.9(1) C(2) - C(1) -H(101)  108.8(21)
S(10) - Sb(6) - S(11)  97.5(1) H(100)- C(1) - H(101) 109.5(24)
Sb(7) - Sb(7) - S(@)  90.56(9) c(1) -C(2) -C(3) 110.4(19)
Sb(7) - Sb(7) - S(11)  87.42(9) C(1) - C(2) - H(200)  126.5(24)
S(4) - Sb(7)- S(11)  98.7(1) C@3) - C(2) -H(200)  112.5(18)
Sb(1)-S(2) -Sb(2) 98.4(1) C(1) -C(2) -H(201)  81.1(15)
Sb(1) - S3) - Sb(3)  99.9(1) C@3) - C(2) -H(201) ~ 112.5(24)
Sb(1) - S(4) -Sb(7)  102.5(1) H(200)- C(2) - H(201) 109.5(20)
Sb(2) - S(6) - Sb(3)  100.6(1) N(2) - C(3) -C(2) 112.6(19)
Sb(3) - S(7) - Sb(4)  95.5(1) . N(2) -C(3) - H(300) 108.7(18)
Sb(4) - S(8) - Sb(5)  99.2(1) C(2) - C(3) -H(300)  108.7(18)
Sb(4) - S(9) - Sb(5) 103.3(1) N(2) - C(3) -H(301)  108.7(16)
Sb(5) - S(10) - Sb(6)  101.1(1) C(2) - C(3) -H(301)  108.7(21)
Sb(6) - S(11) - Sb(7)  105.9(1) H(300)- C(3) - H(301) 109.5(22)

NQ2) - C(4) - C(4) 111.8(19)
N(2) - C(4) - H(400)  108.9(12)
C(4) - C(4) - H(400)  108.9(22)
N(2) - C(4) - H(401)  108.9(17)
C(4) - C(4) - H(401)  108.9(15)
H(400)- C(4) - H(401) 109.5(17)
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