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Table S2. Atom partial charges for models 1 to 4.

1 2 3 4
Ce [\ Cc Nc Cc [\ Cc [\

c¢ -0.77 -0.65 -0.69 -0.68

NC -0.93 -0.85 -0.85 -0.85
Fel 0.66 0.65 0.65 0.63 0.65 0.64 0.65 0.64
Fe2 0.62 0.64 0.54 0.52 0.54 0.52 0.57 0.57
Fe3 0.63 0.66 0.61 0.65 0.60 0.64 0.61 0.65
Fe4 0.61 0.64 0.61 0.65 0.58 0.62 0.61 0.64
Fe5 0.60 0.63 0.59 0.66 0.60 0.65 0.57 0.61
Fe6 0.60 0.63 0.50 0.51 0.42 0.45 0.43 0.41
Fe7 0.61 0.65 0.61 0.65 0.59 0.63 0.61 0.65
Mo 0.95 0.97 0.94 0.98 1.02 1.04 1.00 1.02
St 072 065 -070 -063 -0.70 -0.63  -0.71 -0.64
S1A -072 -064 -068 -062 -063 -058 -0.66  -0.58
S2A -0.74  -066  -0.71 -065 067 -064  -0.67  -0.61
S3A -0.80  -0.71 079 070 -078 -069 -0.80  -0.70
S4A 073 -066 -070 -0.63 -069 -062 -0.74  -0.66
S1B -063 -058 -060  -057 -062 -058  -0.53  -0.49
S2B 079  -069  -047  -049  -046  -044  -0.46  -0.44
S3B 063 057 -059  -055  -0.61 -0.54  -0.64  -0.60
S4B -0.66  -0.61 067 062 -062 -058 -062  -0.57
S5A 079 -068 -076 -068 -0.75 -066  -0.77  -0.68
S2B-H 0.11 0.14 0.12 0.14 0.11 0.13
Fe2-H 029  -0.21 -0.21 -0.18 022  -0.16
Fe6-H -0.21 010 -0.18  -0.13  -0.14  -0.09
Ndistal -0.21 -0.14  -0.10  -0.09
NpProximal 0.00 0.02 -0.13  -0.09
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