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Table S1  Atoms, site occupancy factors (s.o.f.), atomic coordinates, and equivalent displacement 

parameters (in Å2) for meneghinite. The modulation waves are sorted by the terms (s for sinus, c for cosines). 

Atom s.o.f.  x y z Ueq 

Cu 0.119(2)  0.247(2) 0.25 -0.209(5) 0.0388(11) 

  s,1 0.010(3) 0 -0.050(8)  

  c,1 0 -0.014(17) 0  

  s,2 0 0.011(13) 0  

  c,2 0.0043(13) 0 -0.020(3)  

Pb1 0.5  0.125229(14) 0.25 0.15769(3) 0.02675(11) 

  s,1 -0.000915(17) 0 -0.00257(4)  

  c,1 0 0.00390(9) 0  

  s,2 0 -0.00178(11) 0  

  c,2 -0.00048(2) 0 0.00309(4)  

Pb2 0.2400(8)  0.064759(19) 0.75 0.46575(4) 0.02537(16) 

  s,1 -0.00573(2) 0 -0.00509(5)  

  c,1 0 0.01408(13) 0  

  s,2 0 0.00265(16) 0  

  c,2 -0.00155(3) 0 -0.00430(6)  

Sb2 0.2600(8)  0.064759(19) 0.75 0.46575(4) 0.02537(16) 

  s,1 -0.00573(2) 0 -0.00509(5)  

  c,1 0 0.01408(13) 0  

  s,2 0 0.00265(16) 0  

  c,2 -0.00155(3) 0 -0.00430(6)  

Pb3 0.2623(9)  0.025121(19) 0.25 -0.15251(4) 0.02636(16) 

  s,1 0.00647(2) 0 0.00950(5)  

  c,1 0 -0.00187(12) 0  

  s,2 0 -0.00186(15) 0  

  c,2 0.00047(3) 0 0.00515(6)  

Sb3 0.2377(9)  0.025121(19) 0.25 -0.15251(4) 0.02636(16) 

  s,1 0.00647(2) 0 0.00950(5)  

  c,1 0 -0.00187(12) 0  

  s,2 0 -0.00186(15) 0  

  c,2 0.00047(3) 0 0.00515(6)  

Pb4 0.5  0.215255(15) 0.25 0.48311(4) 0.03405(13) 

  s,1 0.001366(17) 0 0.00588(5)  

  c,1 0 -0.00326(10) 0  

  s,2 0 -0.00386(13) 0  
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  c,2 0.00061(2) 0 0.01081(5)  

Pb5 0.1421(9)  0.15041(2) 0.75 -0.21855(5) 0.02817(16) 

  s,1 0.00170(2) 0 0.00210(6)  

  c,1 0 -0.02717(16) 0  

  s,2 0 0.00641(18) 0  

  c,2 0.00005(3) 0 -0.00484(6)  

Sb5 0.3579(9)  0.15041(2) 0.75 -0.21855(5) 0.02817(16) 

  s,1 0.00170(2) 0 0.00210(6)  

  c,1 0 -0.02717(16) 0  

  s,2 0 0.00641(18) 0  

  c,2 0.00005(3) 0 -0.00484(6)  

S1 0.5  0.15229(8) 0.75 0.33925(19) 0.0214(6) 

  s,1 0.00301(10) 0 0.0011(2)  

  c,1 0 -0.0075(6) 0  

  s,2 0 -0.0004(7) 0  

  c,2 -0.00003(12) 0 -0.0015(3)  

S2 0.5  -0.06368(9) 0.25 -0.02736(18) 0.0214(6) 

  s,1 -0.00279(10) 0 0.0000(2)  

  c,1 0 -0.0104(6) 0  

  s,2 0 -0.0012(7) 0  

  c,2 -0.00122(12) 0 0.0021(3)  

S3 0.5  0.23688(9) 0.75 -0.3373(2) 0.0244(6) 

  s,1 -0.00467(11) 0 -0.0047(2)  

  c,1 0 0.0025(6) 0  

  s,2 0 -0.0004(7) 0  

  c,2 -0.00047(12) 0 -0.0019(3)  

S4 0.5  -0.02045(9) 0.75 -0.28375(19) 0.0240(6) 

  s,1 0.00085(10) 0 0.0027(2)  

  c,1 0 -0.0513(6) 0  

  s,2 0 -0.0016(7) 0  

  c,2 0.00103(13) 0 -0.0011(3)  

S5 0.5  0.10735(9) 0.25 0.5944(2) 0.0263(6) 

  s,1 -0.00317(11) 0 -0.0019(3)  

  c,1 0 -0.0575(7) 0  

  s,2 0 0.0020(7) 0  

  c,2 -0.00106(13) 0 0.0020(3)  

S6 0.5  0.18416(9) 0.25 -0.0896(2) 0.0353(7) 
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  s,1 0.00084(12) 0 0.0049(3)  

  c,1 0 0.0690(9) 0  

  s,2 0 0.0197(9) 0  

  c,2 -0.00060(14) 0 0.0039(3)  
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Table S2  Fourier amplitudes of the occupational modulation in meneghinite. The waves are sorted by 

the terms (s for sinus, c for cosines). 

Cu   0.239(4) 

    s,1  0.379(5) 

    c,1 0 

    s,2 0 

    c,2 -0.174(4) 

Pb2   0.4801(17) 

    s,1  0.548(4) 

    c,1 0 

    s,2 0 

    c,2  0.000(5) 

Sb2   0.5199(17) 

    s,1 -0.548(4) 

    c,1 0 

    s,2 0 

    c,2  0.000(5) 

Pb3   0.5246(18) 

    s,1  0.544(4) 

    c,1 0 

    s,2 0 

    c,2  0.056(5) 

Sb3   0.4754(18) 

    s,1 -0.544(4) 

    c,1 0 

    s,2 0 

    c,2 -0.056(5) 

Pb5  0.2841 

    s,1 -0.394(4) 

    c,1 0 

    s,2 0 

    c,2 -0.126(5) 

Sb5  0.7159 

    s,1  0.394(4) 

    c,1 0 

    s,2 0 

    c,2  0.126(5) 
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Table S3  Atomic displacement parameters (in Å2) in the modulated structure of meneghinite. The 

modulation waves are sorted by the terms (s for sinus, c for cosines). 

Cu  0.0318(17) 0.0351(18) 0.050(2) 0 -0.0051(14) 0 

Pb1  0.02884(19) 0.02372(18) 0.0277(2) 0 0.00114(13) 0 

 s,1 0.0012(2) 0.00131(20) 0.0005(3) 0 -0.00119(18) 0 

 c,1 0 0 0 0.00111(16) 0 0.00068(17) 

 s,2 0 0 0 -0.0002(2) 0 -0.0005(2) 

 c,2 -0.0028(3) -0.0013(3) 0.0003(3) 0 -0.0004(2) 0 

Pb2  0.0275(3) 0.0243(3) 0.0244(3) 0 0.00051(18) 0 

 s,1 0.0011(3) 0.0016(3) 0.0012(4) 0 0.0012(2) 0 

 c,1 0 0 0 -0.0028(2) 0 -0.0014(2) 

 s,2 0 0 0 0.0006(3) 0 0.0015(3) 

 c,2 0.0083(4) 0.0023(4) 0.0042(4) 0 0.0036(3) 0 

Sb2  0.0275(3) 0.0243(3) 0.0244(3) 0 0.00051(18) 0 

 s,1 0.0011(3) 0.0016(3) 0.0012(4) 0 0.0012(2) 0 

 c,1 0 0 0 -0.0028(2) 0 -0.0014(2) 

 s,2 0 0 0 0.0006(3) 0 0.0015(3) 

 c,2 0.0083(4) 0.0023(4) 0.0042(4) 0 0.0036(3) 0 

Pb3  0.0291(3) 0.0243(3) 0.0257(3) 0 0.00392(18) 0 

 s,1 0.0029(3) 0.0023(3) 0.0031(4) 0 -0.0002(2) 0 

 c,1 0 0 0 0.0003(2) 0 -0.0013(2) 

 s,2 0 0 0 0.0005(3) 0 -0.0004(3) 

 c,2 0.0076(4) -0.0002(4) 0.0065(4) 0 0.0061(3) 0 

Sb3  0.0291(3) 0.0243(3) 0.0257(3) 0 0.00392(18) 0 

 s,1 0.0029(3) 0.0023(3) 0.0031(4) 0 -0.0002(2) 0 

 c,1 0 0 0 0.0003(2) 0 -0.0013(2) 

 s,2 0 0 0 0.0005(3) 0 -0.0004(3) 

 c,2 0.0076(4) -0.0002(4) 0.0065(4) 0 0.0061(3) 0 

Pb4  0.02498(19) 0.0333(2) 0.0439(3) 0 0.00206(15) 0 

 s,1 0.0000(2) -0.0031(2) -0.0128(3) 0 0.0007(2) 0 

 c,1 0 0 0 -0.00145(17) 0 -0.0064(2) 

 s,2 0 0 0 -0.0004(3) 0 0.0013(2) 

 c,2 -0.0004(3) -0.0025(3) -0.0039(3) 0 0.0024(2) 0 

Pb5  0.0236(3) 0.0335(3) 0.0275(3) 0 -0.0003(2) 0 

 s,1 -0.0035(3) -0.0006(4) -0.0011(4) 0 -0.0001(2) 0 

 c,1 0 0 0 0.0024(3) 0 0.0092(3) 

 s,2 0 0 0 0.0006(3) 0 0.0007(3) 
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 c,2 0.0007(5) 0.0092(5) 0.0059(5) 0 0.0008(3) 0 

Sb5  0.0236(3) 0.0335(3) 0.0275(3) 0 -0.0003(2) 0 

 s,1 -0.0035(3) -0.0006(4) -0.0011(4) 0 -0.0001(2) 0 

 c,1 0 0 0 0.0024(3) 0 0.0092(3) 

 s,2 0 0 0 0.0006(3) 0 0.0007(3) 

 c,2 0.0007(5) 0.0092(5) 0.0059(5) 0 0.0008(3) 0 

S1  0.0222(10) 0.0230(10) 0.0189(10) 0 0.0000(8) 0 

S2  0.0240(10) 0.0214(10) 0.0188(10) 0 0.0008(8) 0 

S3  0.0255(10) 0.0248(10) 0.0229(11) 0 0.0033(8) 0 

S4  0.0252(10) 0.0260(10) 0.0207(11) 0 -0.0007(8) 0 

S5  0.0273(10) 0.0279(11) 0.0237(11) 0 0.0002(8) 0 

S6  0.0259(11) 0.0552(15) 0.0247(12) 0 -0.0001(9) 0 

 

 


