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Supplementary Material

Table 9 Correlation matrix elements ((100) with absolute values > 50 for the least squares refinements
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p1 p2 
-86
 p1 p13 
52
 p2 p9 
51
 p4 p5 
–53
 p6 p7 
83
 p6 p8 
83

p7 p8 
67
p9 p10 
54
 p10 p20 
-62
 p10 u9 
-55
 p10 u10 
-50
 p14 p15 
85

p14 p16 
85
p15 p16 
73
 p17 p18 
54
 p17 p19 
60
 p20 u9 
90
 p20 u10 
86

u2 u2 
57
u4 u5 
82
 u6 u7 
80
 u6 u8 
79
 u7 u8 
63
 u9 u10 
90

u13 u16 
53
u18 u21 
50
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p2 p21 
–51
 p6 p7 
97
 p6 p8 
97
 p7 p8 
94
 p9 p13 
–92
 p9 p20 
76

p9 u9 
74
 p9 u10 
73
 p11 p12 
50
 p13 p20 
–73
 p13 u9 
–67
 p13 u10 
–66

p14 p15 
88
 p14 p16 
88
 p15 p16 
78
 p17 p18 
94
 p17 p19 
94
 p18 p19 
89

p20 u9 
94
 p20 u10 
94
 u1 u2 
76
 u1 u3 
82
 u1 u52 
–67
 u2 u3 
62

u2 u52 
–73
 u3 u52 
–55
 u4 u5 
84
 u6 u7 
87
 u6 u8 
87
 u7 u8 
76

