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Table S1. Selected bonds distances (Å) for 1.

	1

	Mo1-O6
	1.864(5)
	Mo5-O15
	1.694(5)
	Mo9-O1
	1.922(5)

	Mo1-O8
	1.958(5)
	Mo5-O16
	1.897(5)
	Mo9-O9
	1.677(5)

	Mo1-O10
	1.892(5)
	Mo5-O22
	1.936(5)
	Mo9-O22
	1.926(5)

	Mo1-O17
	2.417(4)
	Mo5-O26
	2.463(4)
	Mo9-O26
	2.448(4)

	Mo1-O20
	1.936(5)
	Mo5-O48
	1.982(5)
	Mo9-O29
	1.915(5)

	Mo1-O46
	1.681(5)
	Mo5-O50
	1.847(5)
	Mo9-O38
	1.907(5)

	Mo2-O12
	1.946(5)
	Mo6-O8
	1.895(5)
	Mo10-O7
	1.887(5)

	Mo2-O25
	1.893(5)
	Mo6-O12
	1.959(5)
	Mo10-O32
	1.904(5)

	Mo2-O27
	1.896(5)
	Mo6-O13
	1.691(5)
	Mo10-O37
	1.676(5)

	Mo2-O31
	1.741(5)
	Mo6-O28
	1.839(5)
	Mo10-O38
	1.889(5)

	Mo2-O32
	1.959(5)
	Mo6-O40
	1.944(5)
	Mo10-O40
	1.958(5)

	Mo2-O44
	2.420(4)
	Mo6-O44
	2.426(4)
	Mo10-O44
	2.442(4)

	Mo3-O1
	1.940(5)
	Mo7-O7
	1.949(5)
	Mo11-O4
	1.688(5)

	Mo3-O25
	1.902(5)
	Mo7-O14
	1.888(5)
	Mo11-O10
	1.960(5)

	Mo3-O26
	2.434(5)
	Mo7-O29
	1.893(5)
	Mo11-O16
	1.914(5)

	Mo3-O39
	1.695(5)
	Mo7-O30
	2.405(5)
	Mo11-O17
	2.439(4)

	Mo3-O42
	1.916(5)
	Mo7-O33
	1.679(5)
	Mo11-O18
	2.003(5)

	Mo3-O48
	1.897(5)
	Mo7-O34
	1.952(5)
	Mo11-O24
	1.810(5)

	Mo4-O2
	1.695(5)
	Mo8-O6
	1.927(5)
	Mo12-O14
	1.970(6)

	Mo4-O17
	2.442(4)
	Mo8-O28
	2.023(5)
	Mo12-O24
	1.939(5)

	Mo4-O18
	1.887(5)
	Mo8-O30
	2.444(5)
	Mo12-O30
	2.448(5)

	Mo4-O20
	1.949(5)
	Mo8-O34
	1.915(5)
	Mo12-O36
	2.036(6)

	Mo4-O27
	1.925(5)
	Mo8-O35
	1.706(5)
	Mo12-O41
	1.826(6)

	Mo4-O42
	1.904(5)
	Mo8-O36
	1.840(5)
	Mo12-O50
	1.949(5)

	P1-O17
	1.548(4)
	P1-O30
	1.521(5)
	
	

	P1-O26
	1.540(4)
	P1-O44
	1.559(4)
	
	


Table S2. Selected H- bonds distances (Å) for 1.

	Donor---H---Acceptor
	D-H
	H---A
	D---A

	O2W--H2WC--O2
	0.85
	2.17
	3.017(16)

	O2W--H2WD--O32
	0.85
	2.06
	2.911(15)

	O5W--H5WC--O22
	0.85
	2.07
	2.915(11)

	O5W--H5WD--O41
	0.85
	2.10
	2.944(15)


Table S3.Bond Valence Sum (BVS) Calculations of All Mo Atoms in 1.

	1-BVS

	Mo1
	6.06
	O1
	1.88
	O18
	1.83
	O35
	1.73

	Mo2
	5.64
	O2
	1.77
	O20
	1.82
	O36
	1.90

	Mo3
	5.95
	O4
	1.81
	O22
	1.88
	O37
	1.87

	Mo4
	5.92
	O6
	2.07
	O24
	2.22
	O38
	2.05

	Mo5
	5.95
	O7
	1.95
	O25
	2.05
	O39
	1.77

	Mo6
	6.04
	O8
	1.90
	O26
	1..93
	O40
	1.78

	Mo7
	5.98
	O9
	1.91
	O27
	1.98
	O41
	1.24

	Mo8
	5.86
	O10
	1.91
	O28
	1.98
	O42
	1.98

	Mo9
	6.04
	O12
	1.77
	O29
	2.02
	O44
	1.90

	Mo10
	6.08
	O13
	1.78
	O30
	2.02
	O46
	1.84

	Mo11
	5.95
	O14
	1.89
	O31
	1.56
	O48
	1.84

	Mo12
	4.83
	O15
	1.78
	O32
	1.88
	O50
	2.07

	P1
	4.9
	O16
	2.01
	O33
	1.85
	
	

	
	
	O17
	1.93
	O34
	1.86
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Fig. S1 The IR spectra of 1.
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Fig. S2 The PXRD patterns of 1.
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Fig. S3 The XPS specra of 1.
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Fig. S4 Cyclic experiment of detecting Fe3+ by 1.
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Fig. S5 The PXRD spectra of soaking in the solution of Fe3+, Cr2O72−, CrO42−, nitrofurantoin (NIT), nitrofurazone (NFT) and oxytetracycline (OXY) for 24 h.
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Fig. S6 The XPS specra of 1 before and after the fluorescence.
