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e The calculated values of stabilization energies, E2, and its related interactions
of Lewis and non-Lewis orbitals.

Table S1 The calculated values of stabilization energies, E2, and its related interactions of
Lewis and non-Lewis orbitals.

E2
Donor NBO (i) Acceptor NBO (j) kcal/mol a.u. a.u.
BD( 2)C 2-C 3 LP( 1)C 16247 0.1 0.086

LP*( 1)C 451.15 0.14 0.089

BD*( 2)C 7-C 25|19.27 0.29 0.067

BD*( 2)C 23-C 24 |15.95 0.29 0.065

BD( 2)C 5-C 6 LP( 1)C 17195 0.11 0.094

LP*( 1)C 4 | 53.61 0.15 0.092

BD*( 2)C 15-C 16|18.54 |0.29 | 0.069

BD( 2)C 7-C 25 BD( 2)C 2-C 3/21.88 |0.27 |0.069

BD*( 2)C 9-C 10|22.23 0.28 0.071

BD*( 2)C 23-C 24 | 15.75 0.28 0.063

BD*( 2)C 28-C 29| 16.39 0.28 0.064

BD( 2)C 8-C 14 LP*(_ 1) C 4 |55.44 0.14 0.091

LP( 1)C 13 |51.89 0.13 0.086

BD*( 2)C 9-C 10 21.81 0.28 0.071
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BD*( 2)C 15-C 16]16.74 |0.28 0.064
BD( 2)C 9-C 10 BD*( 2)C 7-C 25|22.18 |0.28 0.071
BD*( 2)C 8-C 14|22.48 |0.27 0.071
BD*( 2)C 11-C 122337 |0.26 0.071
BD*( 2)C 30-C 35|22.05 |0.27 0.069
BD( 2)C 11-C 12 LP( 1)C 13]69.44 |0.13 0.097
LP*( 1)C 33]56.94 |0.13 0.089
BD*( 2)C 9-C 10227 0.28 0.071
BD( 2)C 15-C 16 BD*( 2)C 5-C 6|1858 |0.27 0.068
BD*( 2)C 8-C 14|16.37 |0.3 0.066
BD( 2)C 23-C 24 BD*( 2)C 2-C 3[17.2 0.28 0.065
BD*( 2)C 7-C 25| 17.61 0.29 0.067
BD( 2)C 28-C 29 BD*( 2)C 7-C 25| 16.6 0.3 0.066
BD*( 2)C 30-C 35| 18.01 0.29 0.068
BD( 2)C 30-C 35 LP( 1)C 336949 |0.13 0.097
BD*( 2)C 9-C 10]21.32 |0.28 0.069
BD*( 2)C 28-C 29|19.04 |0.28 0.069
LP( 1)C 1 BD*( 2)C 2-C 3|51.43 |0.18 0.098
BD*( 2)C 5-C 6|73.15 |0.16 0.11
LP*( 1)C 4 BD*( 2)C 2-C 3|72.96 |0.14 0.106
BD*( 2)C 5-C 6|84.64 |0.12 0.105
BD*( 2)C 8-C 1469.2 0.14 0.105
LP( 1)C 13 BD*( 2)C 8-C 14|62.22 |0.15 0.102
BD*( 2)C 11-C 128226 |0.14 0.112
LP*( 1)C 33| BD* 2)C 11-C 12/6527 |0.14 0.099
BD*( 2)C 30-C 358216 | 0.14 0.112
BD*( 2)C 2-C 3| BD* 2)C 23-C 24201.38 |0.01 0.077
BD*( 2)C 5-C 6| BD* 2)C 15-C 16|112.89 |0.02 0.072
BD*( 2)C 11-C
12 BD*( 2)C 9-C 10|262.6 |0.01 0.079
BD*( 2)C 30-C
35 BD*( 2)C 9-C 10|309.27 |0.01 0.082
LP*( 6)Cd 37 LP*( 8)Cd 37 | 48.58 | 0.32 0.207
LP*( 9)Cd 37 | 9.97 0.21 0.078
RY*( 6)Cd 37 |19.77 | 3.4 0.473
RY*( 9)Cd 37 | 1359 |1.2 0.233
LP*( 9)Cd 383563 |0.64 0.261
LP*( 7)Cd 37 LP*( 7)Cd 38 | 9.46 0.01 0.028
LP*( 6)Cd 38 LP*( 8)Cd 37 | 87.7 0.31 0.251
LP*( 9)Cd 37 |42.86 | 0.2 0.145
LP*( 8)Cd 381049 | 0.1 0.05
LP*( 9)Cd 38|76.86 | 0.63 0.346
RY*( 4)Cd 38 |31.74 | 259 0.472
RY*( 6)Cd 38 | 2547 | 1.53 0.325




RY*( 7)Cd 38]27.3 0.58 0.208
RY*( 9)Cd 38225 0.39 0.154
RY*( 3)O 39 9.99 1.17 0.178
LP( 1)O 39 LP*( 9)Cd 37 | 15.18 | 1.01 0.112
LP( 2)O 39 LP*( 7)Cd 37 | 9.33 0.23 0.041
LP( 3)O 39 LP*( 6)Cd 37 [33.33 | 0.33 0.099
LP( 4)O 39 LP*( 6)Cd 37 |29.74 | 0.22 0.074
LP( 3)O 39 LP*(_ 6)Cd 38| 12.24 | 0.34 0.063
LP( 4)O 39 LP*( 6)Cd 38 |40.47 |0.23 0.091
LP*(_ 8)Cd 38 | 12.61 0.33 0.062
LP ( 3)O 40 LP*( 6)Cd 37 | 34.03 | 0.31 0.097
LP*( 8)Cd 37 | 14.43 | 0.62 0.088
LP ( 4)O 40 LP*( 6)Cd 38|63.17 | 0.25 0.119




