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Table S1. Selected interatomic distances d (A) from the Rietveld-refined
structure of NaFe(POs); compound.

Fel—0O6 2.0804 Fe2—0O4 2.1374 Fe3—O1 2.0761
Fel—09 2.0012 Fe2—O11 2.1818 Fe3—O012 2.1475
Fel—O19 2.3485 Fe2—O15 2.1717 Fe3—O016 2.1331
Fel—O0O21 2.1718 Fe2—024 2.2838 Fe3—023 2.0866
Fel—O31 2.1312 Fe2—026 2.1374 Fe3—027 2.1878
Fel—033 2.2659 Fe2—035 2.2199 Fe3—036 2.0800
Fe4—O7 1.8936 Nal—O4 1.8422 Na2—O1 2.4336
Fe4—O10 2.0450 Nal—O10 2.8497 Na2—09 1.9610
Fe4d—O18 2.1460 Nal—O15 2.3140 Na2—O016 2.3474
Fe4—020 2.0168 Nal—020 2.8033 Na2—021 2.4064
Fe4—030 2.2854 Nal—026 2.3163 Na2—027 2.4330
Fe4—032 2.2849 Nal—032 2.4302 Na2—033 2.4350
Na3—06 2.3276 Na4—O7 2.5699

Na3—O11 2.2845 Na4—O012 24111

Na3—O019 2.6040 Na4—O18 2.4079

Na3—024 2.6561 Na4—023 2.3484

Na3—O031 2.3734 Na4—030 2.6098

Na3—035 2.6151 Na4—036 2.3948




Table S2. Selected bond angles (°) from the Rietveld refinemen of NaFe(PO3)s.

06—Fel—09 87.052 04—Fe2—O11 168.479 01—Fe3—O012 176.812
06—Fel—O019 80.678 04—Fe2—O15 83.037 01—Fe3—O016 87.543
06—Fel—021 97.069 04—Fe2—024 92.877 01—Fe3—023 99.134
06—Fel—031 87.050 04—Fe2—026 86.115 01—Fe3—027 82.245
06—Fel—033 177.126 04—Fe2—O035 87.275 01—Fe3—036 94.302
09—Fel—O019 168.486 011—Fe2—O015 105.385 012—Fe3—016  90.311
09—Fel—021 86.536 O11—Fe2—024  79.457 012—Fe3—023  83.453
09—Fel—031 103.887 011—Fe2—026 102.521 012—Fe3—027  99.955
09—Fel—033 83.891 O11—Fe2—035  84.567 012—Fe3—036  83.776
019—Fel—021 84.196 015—Fe2—024 173.142 016—Fe3—023 166.474
019—Fel—031 85.972 O15—Fe2—026  82.937 016—Fe3—027  85.803
019—Fel—033 101.946 O015—Fe2—035  92.379 016—Fe3—036 100.697
021—Fel—031 168.572 024—Fe2—026  91.315 023—Fe3—027  83.483
021—Fel—O033 84.421 024—Fe2—035  92.927 023—Fe3—036  90.579
031—Fel—033 91.947 026—Fe2—035 172.315 027—Fe3—036 172.545
O7—Fe4—O010 96.777 04—Nal—O010 121.835 01—Na2—09 108.218
O7—Fe4—O18 90.357 04—Nal—O15 75.001 01—Na2—O016 75.025
O7—Fe4—020 106.957 04—Nal—020 173.390 01—Na2—021 177.813
O7—Fe4—030 87.614 04—Nal—026 76.883 01—Na2—027 76.612
O7—Fe4—032 166.008 04—Nal—032 107.196 01—Na2—033 101.772
010—Fe4—018 170.621 010—Nal—O15  99.108 09—Na2—O016 112.803
010—Fe4—020 88.465 010—Nal—020  63.963 09—Na2—021 71.320
010—Fe4—030 94.139 010—Nal—026  159.308 09—Na2—027 170.782
010—Fe4—032 84.501 010—Nal—032  72.033 09—Na2—033 70.750
018—Fe4—020 95.291 015—Nal—020  101.513 016—Na2—021  107.145
018—Fe4—030 80.034 015—Nal—026  76.091 016—Na2—027  75.933
018—Fe4—032 87.112 015—Nal—032  168.781 016—Na2—033  175.722
020—Fe4—030 164.814 020—Nal—026  96.897 021—Na2—027  109.689
020—Fe4—032 86.986 020—Nal—032  68.646 021—Na2—033  76.047

030—Fe4—032 78.394 026—Nal—032  109.683 027—Na2—O033  100.399
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