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1. Supplementary information

Table 1. Measured and predicted R values.
(h, k) Rhk(Å

−1) Robs
i

(Å−1) ∆R(Å−1) Intensity Ri(Å
−1) ∆R(Å−1) Intensity

(0,1) 0.0385 0.0387 0.0002 ?
(1,0) 0.0559 0.0557 -0.0002 m

0.0589
0.003

vs
(-1,1) 0.0604 0.0605 0.0001 m -0.0015
(1,1) 0.0745

0.0764
0.0019

w 0.0743
-0.0002

w
(0,2) 0.077 -0.0006 -0.0027
(-1,2) 0.0845 0.0843 -0.0002 s 0.0843 -0.0002 m
(1,2) 0.1047
(-2,1) 0.1098

0.1098
0.0000

s 0.1103
0.0005

m
(2,0) 0.1117 -0.0019 -0.0014
(0,3) 0.1155

0.1156
0.0001

w
(-1,3) 0.1166 -0.001
(-2,2) 0.1208 0.1207 -0.0001 w
(2,1) 0.126
(1,3) 0.139

0.1416
0.0026

w
(-2,3) 0.1417 -0.0001
(2,2) 0.1491

0.1512
0.0021

m
0.1517

0.0026
m(-1,4) 0.1517 -0.0005 0

(0,4) 0.1539 -0.0022
(-3,1) 0.1634
(3,0) 0.1676

0.1682
0.0006

s 0.1676
0

w(-3,2) 0.1682 0.0000 -0.0006
(-2,4) 0.1689 -0.0007 -0.0013
(1,4) 0.175
(2,3) 0.1776

0.1782
0.0006

vw(3,1) 0.1801 -0.0019
(-3,3) 0.1812 -0.0030
(-1,5) 0.1881
(0,5) 0.1924
(-2,5) 0.1993

0.2
0.0003

s 0.1989
-0.0004

vw(3,2) 0.1999 0.0001 -0.001
(-3,4) 0.2008 -0.0007 -0.0019
(2,4) 0.2093
(1,5) 0.2119
(-4,1) 0.2181
(-4,2) 0.2196
(4,0) 0.2234
(3,3) 0.2236
(-3,5) 0.2254
(-4,3) 0.2276
(4,1) 0.235
(-4,4) 0.2416
(2,5) 0.243
(3,4) 0.2515
(4,2) 0.252
(-4,5) 0.2605 0.261 0.0005 vw
(-5,2) 0.2727
(-5,1) 0.2733
(4,3) 0.2733
(-5,3) 0.2775

0.2774
-0.0001

w
(5,0) 0.2793 -0.0019
(3,5) 0.2818
(-5,4) 0.2874

0.2875
0.0001

m
(5,1) 0.2903 -0.0028

Rhk are values for the derived unit cell and Robs
i are the measured values. ∆R = Robs

i −Rhk.
Peak intensities are denoted: vw = very weak, w = weak, m = medium, s = strong, vs =
very strong.
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Table 2. Measured structure amplitudes |Fhkl|.
(h, k) Rhk (Å−1) Fhk0 Fhk1

(0 ,0) 0.0 U T
(0 ,1) 0.0384 U T
(0 ,2) 0.0769 38 T
(0 ,3) 0.1153 64 T
(0 ,4) 0.1537 51 T
(0 ,5) 0.1922 24 33
(0 ,6) 0.2306 T -
(0 ,7) 0.2691 T -
(1 ,-7) 0.2626 T -
(1 ,-6) 0.2251 T -
(1 ,-5) 0.1881 18 06
(1 ,-4) 0.1517 54 19
(1 ,-3) 0.1166 44 T
(1 ,-2) 0.0846 65 25
(1 ,-1) 0.0604 U U
(1 ,0) 0.0558 U 54
(1 ,1) 0.0743 14 06
(1 ,2) 0.1044 61 13
(1 ,3) 0.1386 T T
(1 ,4) 0.1746 74 T
(1 ,5) 0.2115 18 T
(1 ,6) 0.2488 14
(1 ,7) 0.2865 20
(2 ,-7) 0.2678 T
(2 ,-6) 0.2332 T
(2 ,-5) 0.2 65 T
(2 ,-4) 0.1691 17 01
(2 ,-3) 0.1419 03 18
(2 ,-2) 0.1209 12 T
(2 ,-1) 0.1098 55 T
(2 ,0) 0.1116 68 T
(2 ,1) 0.1257 22 12
(2 ,2) 0.1487 25 09
(2 ,3) 0.1771 53 T
(2 ,4) 0.2087 21 T
(2 ,5) 0.2424 T
(2 ,6) 0.2772 07
(3 ,-7) 0.2841 T
(3 ,-6) 0.2537 T
(3 ,-5) 0.2256 T
(3 ,-4) 0.201 38 T
(3 ,-3) 0.1813 16 T
(3 ,-2) 0.1682 60 T
(3 ,-1) 0.1633 07 T
(3 ,0) 0.1673 100 T
(3 ,1) 0.1797 16 T
(3 ,2) 0.1988 48 T
(3 ,3) 0.223 T
(3 ,4) 0.2508 14
(3 ,5) 0.281 T
(4 ,-6) 0.2837 T
(4 ,-5) 0.2608 T
(4 ,-4) 0.2418 T
(4 ,-3) 0.2277 T
(4 ,-2) 0.2196 T
(4 ,-1) 0.218 T
(4 ,0) 0.2231 02
(4 ,1) 0.2345 06
(4 ,2) 0.2514 08
(4 ,3) 0.2726 T
(4 ,4) 0.2973 T
(5 ,-4) 0.2876 31
(5 ,-3) 0.2776 T
(5 ,-2) 0.2727 T
(5 ,-1) 0.2731 15
(5 ,0) 0.2789 T
(5 ,1) 0.2897 24

Unmeasured and below threshold values are denoted U and T, respectively. For l = 1, the
values |Fhk1| represent

√

|Fhk1|2 + |Fh̄k̄1|
2, as described in the text.
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