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MUTUAL/TWO ORBITAL ENTROPY DATA

In Tables S1 and S2, we show that values of the two orbital entanglement plotted in Figure 4 in the main text.

TABLE S1. Mutual/two orbital entanglement data for NdNiO2 used to plot Figure 4a in main text. The numbers in the first
column and first row correspond to the orbital numbers labeled in Figure 4a in the main text.

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14
1 0.0000 0.0001 0.0005 0.0014 0.0007 0.0007 0.0005 0.0012 0.0009 0.0001 0.0005 0.0005 0.0005 0.0004
2 0.0001 0.0000 0.6316 0.0034 0.0022 0.0022 0.0005 0.0001 0.0001 0.0014 0.0016 0.0002 0.0002 0.0003
3 0.0005 0.6316 0.0000 0.0377 0.0257 0.0258 0.0020 0.0000 0.0001 0.0003 0.0036 0.0006 0.0006 0.0003
4 0.0014 0.0034 0.0377 0.0000 0.0080 0.0080 0.0026 0.0015 0.0021 0.0001 0.0873 0.0046 0.0046 0.0021
5 0.0007 0.0022 0.0257 0.0080 0.0000 0.0061 0.0031 0.0003 0.0003 0.0001 0.0042 0.0521 0.0030 0.0027
6 0.0007 0.0022 0.0258 0.0080 0.0061 0.0000 0.0031 0.0003 0.0003 0.0001 0.0042 0.0030 0.0521 0.0027
7 0.0005 0.0005 0.0020 0.0026 0.0031 0.0031 0.0000 0.0006 0.0001 0.0001 0.0018 0.0027 0.0027 0.0457
8 0.0012 0.0001 0.0000 0.0015 0.0003 0.0003 0.0006 0.0000 0.0001 0.0001 0.0002 0.0003 0.0003 0.0004
9 0.0009 0.0001 0.0001 0.0021 0.0003 0.0003 0.0001 0.0001 0.0000 0.0000 0.0005 0.0002 0.0002 0.0001
10 0.0001 0.0014 0.0003 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0000 0.0000 0.0000 0.0001 0.0001 0.0001
11 0.0005 0.0016 0.0036 0.0873 0.0042 0.0042 0.0018 0.0002 0.0005 0.0000 0.0000 0.0041 0.0041 0.0017
12 0.0005 0.0002 0.0006 0.0046 0.0521 0.0030 0.0027 0.0003 0.0002 0.0001 0.0041 0.0000 0.0030 0.0027
13 0.0005 0.0002 0.0006 0.0046 0.0030 0.0521 0.0027 0.0003 0.0002 0.0001 0.0041 0.0030 0.0000 0.0027
14 0.0004 0.0003 0.0003 0.0021 0.0027 0.0027 0.0457 0.0004 0.0001 0.0001 0.0017 0.0027 0.0027 0.0000

TABLE S2. Mutual/two orbital entanglement data for CaCuO2 used to plot Figure 4b in the main text. The numbers in the
first column and first row correspond to the orbital numbers labeled in Figure 4b in the main text.

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14
1 0.0000 0.0002 0.0005 0.0009 0.0006 0.0006 0.0005 0.0070 0.0004 0.0002 0.0005 0.0005 0.0005 0.0005
2 0.0002 0.0000 1.0704 0.0030 0.0017 0.0017 0.0006 0.0001 0.0001 0.0018 0.0011 0.0003 0.0003 0.0005
3 0.0005 1.0704 0.0000 0.0055 0.0035 0.0035 0.0009 0.0001 0.0001 0.0015 0.0013 0.0004 0.0004 0.0006
4 0.0009 0.0030 0.0055 0.0000 0.0042 0.0042 0.0020 0.0011 0.0009 0.0004 0.0572 0.0039 0.0039 0.0020
5 0.0006 0.0017 0.0035 0.0042 0.0000 0.0025 0.0021 0.0007 0.0001 0.0004 0.0039 0.0423 0.0023 0.0020
6 0.0006 0.0017 0.0035 0.0042 0.0025 0.0000 0.0021 0.0007 0.0001 0.0004 0.0039 0.0023 0.0423 0.0020
7 0.0005 0.0006 0.0009 0.0020 0.0021 0.0021 0.0000 0.0012 0.0000 0.0005 0.0018 0.0021 0.0021 0.0386
8 0.0070 0.0001 0.0001 0.0011 0.0007 0.0007 0.0012 0.0000 0.0001 0.0002 0.0005 0.0005 0.0005 0.0007
9 0.0004 0.0001 0.0001 0.0009 0.0001 0.0001 0.0000 0.0001 0.0000 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0000
10 0.0002 0.0018 0.0015 0.0004 0.0004 0.0004 0.0005 0.0002 0.0001 0.0000 0.0003 0.0004 0.0004 0.0005
11 0.0005 0.0011 0.0013 0.0572 0.0039 0.0039 0.0018 0.0005 0.0001 0.0003 0.0000 0.0037 0.0037 0.0018
12 0.0005 0.0003 0.0004 0.0039 0.0423 0.0023 0.0021 0.0005 0.0001 0.0004 0.0037 0.0000 0.0023 0.0020
13 0.0005 0.0003 0.0004 0.0039 0.0023 0.0423 0.0021 0.0005 0.0001 0.0004 0.0037 0.0023 0.0000 0.0020
14 0.0005 0.0005 0.0006 0.0020 0.0020 0.0020 0.0386 0.0007 0.0000 0.0005 0.0018 0.0020 0.0020 0.0000
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