
Supplementary data 

Crystallographic data 

 

X=٠ 

Pos. 

[°٢Th.] 

FWHM 

[°٢Th.] 

d-spacing 

[Å] 

Rel. Int. 

[%] 

Area 

[cts*°٢Th.] 

٢٣٣٫٢٢ ٤٨٫٠٣ ٢٫٩٥٣٧٢ ٠٫٨٠٢٩ ٣٠٫٢٥٩٥ 

٣٥٩٫٠٧ ١٠٠٫٠٠ ٢٫٥٢١٦٧ ٠٫٥٣٥٣ ٣٥٫٦٠٣٦ 

١٦٣٫٦٧ ٣٦٫٠٢ ٢٫٠٩٢٢٨ ٠٫٨٠٢٩ ٤٣٫٢٤٢٢ 

٦٩٫٥١ ١٦.٤٣ ١٫٧٠٥١٤ ٠٫٨٠٢٩ ٥٣٫٧٦٠٢ 

١١٢٫٥٣ ٢٥٫٤٩ ١٫٦٠٩٧٨ ٠٫٨٠٢٩ ٥٧٫٢٢٨٢ 

٥٦١٫٣٧ ٨١٫٣١ ١٫٤٧٦٢٦ ٠٫٩٧٩٢ ٦٢٫٩٠٤٨ 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

X=٠٫١ 

Pos. 

[°٢Th.] 

FWHM 

[°٢Th.] 

d-spacing 

[Å] 

Rel. Int. 

[%] 

Area 

[cts*°٢Th.] 

١٩٩٫٦٨ ٤٤٫٧٤ ٢٫٩٦٠٥١ ٠٫٥٣٥٣ ٣٠٫١٨٨٤ 

٤٤٦٫٣٦ ١٠٠٫٠٠ ٢٫٥٢٤٦١ ٠٫٥٣٥٣ ٣٥٫٥٦٠٧ 

١١٥٫١٥ ٢٥٫٨٠ ٢٫٠٩٢٢٦ ٠.٥٣٥٣ ٤٣٫٢٤٢٦ 

٦١٫٨٨ ١٣٫٨٦ ١٫٧٠٧٢١ ٠٫٥٣٥٣ ٥٣٫٦٨٩٧ 

١٢٣٫٣٦ ٢٧٫٦٤ ١٫٦١٠٣٤ ٠٫٥٣٥٣ ٥٧٫٢٠٦٥ 

٢٦٢٫٨٢ ٥٨٫٨٨ ١٫٤٧٩٠٠ ٠٫٥٣٥٣ ٦٢٫٨٣٢٩ 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

X=٠٫٢ 

Pos. 

[°٢Th.] 

FWHM 

[°٢Th.] 

d-spacing 

[Å] 

Rel. Int. 

[%] 

Area 

[cts*°٢Th.] 

٣٨٦٫٤٦ ٤٠٫٨٤ ٢٫٩٦٤٩٢ ٠٫٨٠٢٩ ٣٠٫١٤٢٤ 

٩٤٦٫٢٢ ١٠٠٫٠٠ ٢٫٥٢٨٨٨ ٠٫٨٠٢٩ ٣٥٫٤٩٨٧ 

١٩١٫٣٣ ٢٠٫٢٢ ٢٫٠٩٥٨٠ ٠٫٨٠٢٩ ٤٣٫١٦٦٠ 

١٢٤٫١٨ ١٣٫١٢ ١٫٧٠٩٠٦ ٠٫٨٠٢٩ ٥٣٫٦٢٧١ 

٢٥٨٫٩٠ ٢٧٫٣٦ ١٫٦١٢٧٢ ٠٫٨٠٢٩ ٥٧٫١١٤٥ 

٤٢٩٫٦٠ ٤٥٫٤٠ ١٫٤٨١٢٤ ٠٫٨٠٢٩ ٦٢٫٧٢٧٣ 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

X=٠٫٣ 

Pos. 

[°٢Th.] 

FWHM 

[°٢Th.] 

d-spacing 

[Å] 

Rel. Int. 

[%] 

Area 

[cts*°٢Th.] 

٤٢١٫٦١ ٣٦٫٢٠ ٢٫٩٦٩٠٢ ٠٫٨٠٢٩ ٣٠٫٠٩٩٨ 

٧٧٦٫٥٠ ١٠٠٫٠٠ ٢٫٥٣١٧٥ ٠٫٥٣٥٣ ٣٥٫٤٥٧١ 

١٣٢٫٧٠ ١٧٫٠٩ ٢٫٠٩٩٨٩ ٠٫٥٣٥٣ ٤٣٫٠٧٧٧ 

٨٧٫٧٣ ٩٫٠٤ ١٫٧١١٦٣ ٠٫٦٦٩١ ٥٣٫٥٤٠١ 

٢٣٢٫١٤ ١٩٫٩٣ ١٫٦١٤٣٠ ٠٫٨٠٢٩ ٥٧٫٠٥٣٣ 

٦٥٠٫٦٦ ٣٣٫٨٩ ١٫٤٧٨٤٧ ٠٫٩٧٩٢ ٦٢٫٨٠٠٠ 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

X=٠٫٤ 

Pos. 

[°٢Th.] 

FWHM 

[°٢Th.] 

d-spacing 

[Å] 

Rel. Int. 

[%] 

Area 

[cts*°٢Th.] 

٢٨٧٫٣٤ ٤٠٫٦٥ ٢٫٩٧٥٣٣ ٠٫٥٣٥٣ ٣٠٫٠٣٤٥ 

٧٠٦٫٩٢ ١٠٠٫٠٠ ٢٫٥٣٨٤٤ ٠٫٥٣٥٣ ٣٥٫٣٦٠٥ 

١٢٤٫٧٢ ١٧٫٦٤ ٢٫١٠٤٢٢ ٠٫٥٣٥٣ ٤٢٫٩٨٤٧ 

٨٨٫٢٧ ٨٫٣٢ ١٫٧١٨١٢ ٠٫٨٠٢٩ ٥٣٫٣٢١٩ 

٢٨١.١٤ ٢٦٫٥١ ١٫٦٢١٩٠ ٠٫٨٠٢٩ ٥٦٫٧٦١٥ 

٣٦٧٫٧٤ ٣٤٫٦٨ ١٫٤٩٠٠٢ ٠٫٨٠٢٩ ٦٢٫٣١٥٩ 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

X=٠٫٥ 

Pos. 

[°٢Th.] 

FWHM 

[°٢Th.] 

d-spacing 

[Å] 

Rel. Int. 

[%] 

Area 

[cts*°٢Th.] 

٣٢٨٫٣٣ ٤١٫٥٧ ٢٫٩٧٥٥٨ ٠٫٥٣٥٣ ٣٠٫٠٣١٩ 

١١٨٤٫٦٥ ١٠٠٫٠٠ ٢٫٥٣٩٥٩ ٠٫٨٠٢٩ ٣٥٫٣٤٤٠ 

١٥٦٫٧٥ ١٩٫٨٥ ٢٫١٠٦٧٩ ٠٫٥٣٥٣ ٤٢٫٩٢٩٧ 

١١٦٫٤٣ ٩٫٨٣ ١٫٧١٧٧٧ ٠٫٨٠٢٩ ٥٣٫٣٣٣٧ 

٣٤٣٫٤٣ ٢٨٫٩٩ ١٫٦٢٠٣٩ ٠٫٨٠٢٩ ٥٦٫٨١٩٢ 

٣٨٣٫٦٥ ٤٨٫٥٨ ١٫٤٩١٤٠ ٠٫٥٣٥٣ ٦٢٫٢٥٢٠ 

 

 



 

IR spectrum for the composition x=٠ 
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