Table 6. Anisotropic thermal parameters (X 1052

Ml

M2

M3

M4

T1

T2

01

02

03

04

05

07

Bll
ﬁ22
Bas
Bis

Bu1
B2
B33

DH7-482
242( 6)
52 1)
625(18)
104( 7)

234( 6)
49( 1)
656(21)
79( 8)

245( 8)
49( 2)
615(26)
94( 10)

264( 3)
86( 0)
787( 11)
192( 4)

172( 3)
38( 0)
578(12)
-6( 1)
57( 5)
4(2)

184( 3)
44( 0)
568(12)
-14( 1)
64( 5)
3(2)

168( 9)
53( 2)
701(31)
0 3)
58( 14)
-4( 6)

199( 9)
60( 2)
737(31)
7( 3)
62( 14)
14( 7)

259( 14)
61( 3)
787(46)
89(21)

306( 11)
62( 2)
968( 34)
-46( 4)
48( 16)
35(7)

242( 10)
98( 2)
924(33)
-12( 4)
117(15)
132( 8)

243(10)
128( 3)
819(33)
23( 4)
21(15)
-151( 8)

266( 14)
43( 3)
1605( 56)
166(24)

DH7-484
210( 11)
4402
680( 35)
158( 14)

202( 13)

43( 3)
814( 42)
160( 17)

197 15)
38( 3)
664( 50)
96( 19)

252( 7)
74( 1)
890(23)
235( 9)

147( 7)
350 1)
683( 26)
9(2)
117 11)
-10( 5)

159( 7)
39( 1)
693( 26)
-13( 2)
139(11)
2 5)

126( 20)
57( 5)
786(73)
6( 7)
56(31)
1(14)

158(20)
66( 5)
830(70)
0¢ 8)
103(30)
15( 15)

235(31)
68( 8)
1051(109)
170(47)

234(21)
55( 5)
1130( 75)
-52( 8)
129( 34)
23(16)

183(22)
91( 6)
1054( 74)
8( 8)
125(31)
110( 17)

162(21)
126( 6)
1041(76)
11( 9)
60(31)
-161( 18)

190( 30)
32(7)
1916(126)
138(50)

27022
197( 4)
39( 1)
481(13)
105( 5)

182( 4)
36( 1)
516( 15)
82( 6)

182( 5)
34( 1)
455(18)
56( 7)

237( 2)
71( 0)
675( 9)
168( 4)

139( 3)
32( 0)
472(11)
40D
67( 4)
2(2)

147( 3)
39( 0)
454( 10)
-14( 1)
69( 4)
2(2)

161( 9)
52( 2)
673(30)
-4(3)
99( 13)
6( 6)

153( 8)
59( 2)
722(29)
4( 3)
93(12)
24( 6)

196( 12)
61( 3)
706( 42)
93(19)

269( 9)
52( 2)
785(30)
-40( 3)
87(14)
19( 6)

213( 9)
88( 2)
748(30)
-4(3)
102( 13)
123( 7)

223( 9)
124( 2)
690( 30)
25( 4)
2(13)
-141( 8)

234(13)
35( 3)
1438( 50)
88(21)

Lab 510

206( 4)
51( 1)
405( 14)
106( 6)

186( 5)
45C 1)
450( 17)
94( 7)

191( 6)
34( 1)
367(20)
67( 8)

261( 3)
78( 0)
638( 11)
190( 5)

144( 4)
41( 1)
406( 13)
BT@))
67( 6)
2( 2)

144( 3)
48( 1)
404( 12)
S13( 1)
77( 5)
10( 2)

147(11)
64( 3)
577(37)
0C 4)
70( 16)
10( 7)

165( 10)
63( 3)
677(36)
-3(4)
91(15)
16( 8)

212( 16)
71( 4)
645(53)
82(24)

267( 11)
70( 2)
686(37)
-41( 4)
123(17)
27( 8)

197( 11)
102( 3)
797(37)

1( 4)
94( 16)
146( 9)

204( 11)
149( 3)
715(37)
34( 5)
45(16)
-165( 10)

240( 16)
42( 3)
1466( 63)
108( 26)

24159
173( 6)

33( 1)
733(20)
142( 8)

186( 6)
34( 1)
804( 22)
142( 9)

184( 8)

28( 2)
660( 28)
109( 11)

246( 4)
68( 1)
933( 16)
222( 6)

138( 5)
27( 1)
756( 19)
BT@))
108( 8)
-5( 3)

87( 5)
18( 1)
503( 17)
-13( 1)
99( 7)
1( 3)

152( 14)
44( 3)
975(53)
205)
126( 23)
13(10)

154( 14)
54( 4)
946( 50)
3(5)
120 21)
26( 10)

234(21)
42( 5)
1063( 76)
108( 33)

273( 15)
52( 3)
1056( 53)
-41( 6)
125( 24)
20( 11)

210( 15)
86( 4)
1069( 51)
-9( 6)
155(22)
134(12)

220( 15)
121( 4)
1007(52)
32( 6)
75(23)
-162( 13)

216(21)
32( %)
1853( 89)
196( 35)

1-K
219( 4)
41( 1)
601( 14)
133( 6)

206( 4)

33( 1)
606( 14)
110( 6)

217( 5)
30( D
589( 19)
79( 8)

254( 3)
72( 1)
771(13)
185( 5)

157( 4)
31C D
554( 15)
31
77 7)
-6( 3)

173( 4)
370 1)
549( 14)
-11( 1)
90( 6)
3(3)

151( 12)
49( 3)
710( 44)
-3(4)
70( 19)
-11( 8)

169( 11)
56( 3)
724(41)
-1(4)
106( 18)
14( 9)

320( 18)

48( 4)
834(62)
163(28)

288( 12)
56( 3)
894( 43)
-45( 5)
129( 19)
17( 9)

193( 11)
80( 3)
876( 40)
0o( 5)
134(17)
123( 10)

222(11)
113( 3)
763( 40)
25( 5)
40(18)
-143( 10)

249(17)
33( 4)
1581( 71)
121(29)

14a
218( 5)
47( 1)
563( 16)
108( 7)

213( 6)
42( 1)
593(17)
103( 7)

217C 7)
351
475(22)
85( 9)

282( 3)
79( 1)
808( 11)
191( 5)

179( 4)
36( 1)
563(12)
201
85( 5)
3(2)

192( 3)
43( 0)
532(11)
-12( 1)
91( 5)
42

189( 11)
50( 2)
721(33)
-6( 4)
87(15)
18( 7)

203( 10)
61( 2)
763(32)
8( 4)
101( 15)
26( 7)

270( 16)

62( 4)
772( 47)
102( 23)

314( 12)
62( 2)
889( 33)
-46( 4)
79(17)
28( 8)

227(12)
95( 3)
885(34)
-10( 4)
106( 16)
129( 8)

229(12)
135( 3)
839( 34)
26( 5)
33(16)
-156( 9)

280( 17)
32( 3)
1638( 58)
146( 26)

C2/m structures

l4g 12a 15b
201( 5) 213( 6) 229( 5)
42( 1) 57 1) 43( 1)
467(17) 516(16) 341(15)
106( 7) 76( 7)  107( 6)
183( 6) 216( 6)  212( 5)
41( 1) 48( 1) 39( 1)
513(18) 527(17) 393(14)
70( 8) 83(7) 86( 6)
183( 8) 205( 8) 223(7)
32(2) 41( 1) 29( 1)
495(25) 412(23) 362(21)
66( 10) 61( 10) 55( 9)
242( 4) 284 4) 294(5)
79C 1) 86( 1) 80( 1)
689(12) 771(13) 584(14)
172( 5) 167( 6) 174( 6)
134( 4)  177( 5) 183( 6)
33(1)  43(1) 341
481(13) 496(15) 319(17)
-6( 1) ocn -2(2)
58( 6) 48( 7) 73( 8)
-4(2) 4( 3) -3( 3)
152( 4) 187( 5) 195( 5)
40( 1) 51( 1) 40( 1)
465(12) 473(15) 308(15)
2( 1) -16( 1) -11( 2)
71( 5) 58( 6) 73(7)
-1( 3) 5(3) 3(3)
146(11)  168(14)  195(15)
55( 3) 59( 3) 50( 3)
594(35) 691(44) 573(46)
-3 4) 0( 5) 0 5)
52(16) 58(20) 80(22)
47 19( 8) 10( 9)
166( 11) 157(14) 192(15)
62(3) 67(3)  56(3)
728(35) 743(42) 539(44)
-5( 4) 9( 5) -4( 5)
76(16)  98(19)  79(21)
21( 8) 30( 9) 0( 10)
244(18) 260(21) 334(24)
58(4)  68(5)  41(5)
746(52) 856(63) 508(64)
135(25)  93(30) 134(33)
299(13) 306(15) 312(16)
55(3)  64(3)  56( 4)
879(37) 879(42) 731(47)
-34( 5)  43(5)  -41( 6)
101(19)  87(21) 120(23)
43(°9) 28( 10) 19( 11)
189(12) 222(15) 240( 16)
90( 3) 97( 3) 82( 4)
833(37) 851(43) 724(48)
25 6(6)  -2(6)
69(17) 101(20) 109(23)
140( 9) 111(11) 116(11)
222(13) 244(15) 278(17)
133(3) 147(4) 115( 4)
735(37) 695(43) 562(48)
25(5)  21(6)  12(7)
12(17)  -11(20)  41(23)
-171(10) -167(11) -144(12)
214( 18) 234(21) 305(24)
37(4)  43(4)  31(5)
1584(66) 1630(75) 1391(83)
147(28) 107(32) 168(37)

21a
213( 8)
50( 2)
611(24)
108( 10)

213( 8)

45( 2)
619(25)
106( 10)

196( 11)
36( 2)
452(33)
33(14)

273(° 5)
87( 1)
866( 16)
209(¢ 7)

165( 5)
37( 1)
610( 15)
3(2)
68( 7)
2 3)

175( 4)
47 1)
637(15)
-11( 2)
81( 7)
0( 3)

173(13)
49( 3)
809( 44)
1(5)
69( 20)
24( 9)

184( 13)
58( 3)
853(43)
-3(5)
107( 19)
16( 10)

239( 20)
63( 5)
850( 64)
89(30)

318( 16)
67( 3)
928( 44)
-55( 6)
71(22)
31(11)

223(15)
119( 4)
1307(51)
5(7)
108(22)
225(13)

237( 16)
164( 5)
1107( 50)
37( 7)
-13(22)
-266( 13)

267(22)
28( 4)
1769( 82)
143(34)

6b 4b
179( 4)  188( 8)
4701 522
513(12)  592(26)
98( 5 106( 11)
173( 4)  193( 9)
4101 45(2)
526(13) 585(27)
87( 5)  79(11)
189( 6) 187(12)
36( 1)  42(2)
499(17)  449(36)
7407 47(15)
238(3) 275( 6)
90( 0)  89( 1)
732( 8) 881(18)
181( 3)  185( 8)
140( 3)  158( 6)
43(0) 450 1)
495( 9)  586(20)
4D 2(2)
69( 4)  66(9)
3D 44
121( 3)  180( 6)
36(0)  48( 1)
499( 9) 561(18)
41 -12(2)
62(4)  80( 8)
40D 504
146( 8) 176 17)
52(2) 52 4)
622(24)  797(55)
3(2)  -5(6)
69(11)  68(25)
6(5) 311
142( 8)  170( 16)
67(2)  63(4)
697(24)  739(51)
2(3) 3( 6)
94(11)  64(23)
9(5)  30(11)
201(11)  254(26)
67(3) 59 6)
765(35)  830(78)
113(16)  96(37)
262( 8)  303(19)
65(2)  66( 4)
886(24) 904( 54)
46(3)  -44(7)
60(12)  4(27)
38(5) 12(13)
188( 8)  215(19)
98(2)  94( 5)
805(24)  944(55)
203) -13(7)
98(11)  93(26)
131( 6)  122(13)
2000 8) 241(19)
135(2) 139( 5)
776(25)  887(56)
22(3)  29( 8)
37(11)  57(26)
-159( 6) -152(15)
216(12)  170( 25)
37(2)  40( 6)
1544( 42) 1850(101)
129(17)  115(41)

4a
194( 6)
46( 1)
565(17)
100( 7)

193( 6)
4( 1)
608( 19)
99( 8)

188( 8)
36( 2)
544(25)
62( 10)

249( 4)
79( 1)
769( 12)
177 5)

146( 4)
35( 1)
538( 13)
40D
69( 6)
-5(2)

152( 4)
43( 1)
521(12)
-14( 1)
66( 5)
5(2)

154( 11)
52( 3)
710(37)
3( 4
86( 16)
a7

177( 11)
57( 3)
721(35)
2 4)
103( 16)
19( 8)

215(17)

65( 4)
803(53)
109( 24)

267( 13)
59( 3)
875(35)
-50( 5)
62(18)
40( 8)

180( 13)
94( 3)
981(38)
405)
103( 17)
135( 9)

205( 13)
136( 4)
809( 37)
21( 5)
24(17)
-153( 10)

228( 18)
35( 4)
1522(62)
115(27)

17¢
199( 6)
46( 1)
575(20)
92( 8)

185( 7)
43( 1)
624(21)
77( 9)

194( 9)
33( 2)
520(29)
62(12)

255( 5)
82( 1)
822( 16)
174('7)

142( 5)
37( 1)
546( 17)
-5(2)
54(7)
0C 4)

175( 5)
45( 1)
572( 16)
-14( 2)
66( 7)
6( 4)

139( 14)
52( 3)
766( 47)
3(5)
58(21)
-4( 10)

195( 14)
66( 4)
780( 45)
-5( 6)
110( 21)
23(11)

251(22)

52( 5)
852( 69)
153(33)

286( 16)
63( 4)
971(49)
-51( 6)
39(24)
20(12)

216( 16)
96( 4)
934(48)
9(7)
100( 23)
149( 12)

223( 16)
142( 5)
830(49)
23( 7)
18(23)
-154(13)

266( 24)
43( 5)
1747(90)
68(38)

3b
175( 3)
41( 0)
506( 8)
95( 4)

164( 3)
41( 0)
559( 8)
85( 4)

179( 4)
37C 1)
522(12)
66( 6)

228( 2)
81( 0)
722( 6)
167( 3)

128( 2)
42( 0)
499( 7)
-13( 1)
63( 3)

6( 1)

115( 2)
34( 0)
498( 7)
50 1)
54( 3)
o 1)

121( 7)
58( 1)
757(21)
12
77( 10)
10 4)

133( 7)
63( 1)
752(20)
1(3)
72( 10)
15( 4)

188( 1)

60( 2)
839( 30)
93( 16)

252( 8)
55( 1)
919( 19)
-38( 3)
81(11)
30( 5)

184( 8)
100( 2)
887( 20)

-2( 3)
99( 11)
146( 5)

191( 8)
145( 2)
828(21)
36( 3)
17(11)
-184( 6)

240( 12)
38( 2)
1585(37)
124( 18)

18a
210( 4)
38( 1)

488( 14)
97( 5)

207( 4)
37( 1)
542(15)
93( 6)

209( 6)
29( 1)
467(20)
73( 8)

264( 3)
81( 0)
686( 11)
176( 4)

177 3)
38( 0)
464( 11)
-14( 1)
64( 5)
3(2)

159( 3)
32( 0)
478( 11)
31
60( 5)
-102)

171( 10)
49( 2)
613(32)
-1( 3)
77( 14)
17( 6)

177( 9)
57( 2)
710( 32)
203)
76( 14)
17N

264( 14)

64( 3)
746( 46)
139(21)

303( 10)
55( 2)
876( 33)
-43( 4)
88( 15)
28( 7)

213(10)
85( 2)
853(32)
1C4)
97(14)
133(7)

228( 10)
128( 3)
751(32)
27( 4)
26( 14)
-147( 8)

280( 14)
35( 3)
1486( 53)
143(22)



Table 6 (continued). Anisotropic thermal parameters (X 1052

Ml

M2

M3

M4

T1

01

02

03

04

05

o7

B
P22
P33
Bis

Bu1
[i253
B3
Bl3

Bll
B2
B
ﬁlS

ﬁ“
B2z
155}
B

Bll
BZZ
B3
Blz
B13
ﬁ.7.3

ﬁ“
P2
B33
ﬂlZ
Bl3
BZS

Bit
BZZ
ﬁ]}
Pr2
Bl3
B3

Bt
P
B33
Blz
BIS
BZ}

[3“
D22
B}]
Bis

But
B2
P
Bi2
Bis
Bas

Bt
[i553
ﬁ33
Bia
B”
B23

Bll
1553
ﬁ}}
P12
Bis
BZ]

Bl[
B2
B33
ﬁ13

2
196( 3)
47( 0)
542( 11)
91( 4)

185( 4)
44( 1)
565(12)
91( 5)

187( 5)
36( 1)
498( 16)
66( 6)

252( 3)
75( 0)
758( 8)
160( 3)

148( 3)
38( 0)
535( 9)
3( 1)
67( 4)
2(2)

149( 3)
46( 0)
493( 9)
-10( 1)
71( 4)
1(2)

151( 8)
62( 2)
711(27)
3(3)
86( 12)
19( 5)

156( 8)
60( 2)
778(27)
4( 3)
78(12)
8( 5)

209( 12)
72( 3)

855(39)
95(17)

256( 9)
57( 2)
904( 26)
-37( 3)
97(12)
32( 6)

194( 9)
100( 2)
880( 27)
0 3)

94(12)
126( 6)

212( 9)
140( 3)
898(28)
25( 4)
18(12)
-186( 7)

260( 13)
34( 2)
1570( 46)
136( 19)

19a
188( 5)
52( 1)
515(15)
86( 6)

191 5)
430 1)
562( 16)
80( 7)

185( 7)
40( 1)
475(22)
60( 9)

243( 4)
95( 1)
798( 12)
159( 5)

140( 4)
42( 1)
561( 14)
2( 1)
53( 6)
3(3)

171( 4)
48( 1)
544( 14)
130 1)
53( 6)
6( 3)

149( 12)
53( 3)
746( 41)
2(4)
38(18)
-3(8)

162( 12)
67( 3)
708( 39)
44
75(17)
19( 8)

257(19)
63( 4)

726( 56)
82(26)

289( 13)
61( 3)
886( 39)
-40( 5)
59(19)
24( 9)

204( 13)
91( 3)
894( 40)
-3(°5)
69( 18)
112( 10)

222(13)
130( 4)
804( 40)
17( 5)
13(18)
-150( 10)

269( 19)
35( 4)
1657(71)
100( 30)

5c
238( 5)
38( 1)
532(16)
96( 6)

208( 5)
34( 1)
581(17)
69( 7)

229( 6)
33( 1)
565(22)
63( 9)

285( 4)
69( 1)
749(12)
157( 5)

173( 4)
32( 1)
510( 14)
E@))
49( 6)
3(2)

180( 4)
37( 1)
493( 13)
1D
53( 6)
7(3)

187( 11)
53( 3)
631( 40)
0( 4)
57(17)
10( 8)

199( 11)
55( 3)
704( 39)
0( 4)
100( 17)
24( 8)

256( 16)
59( 4)

738( 56)
74(25)

326( 12)
49( 3)
822(39)
-49( 4)
102( 18)
18( 8)

232(11)
87( 3)
825(39)
6( 5)
79(17)
129( 9)

254(11)
120( 4)
756( 39)
25( 5)
20( 18)
-153( 10)

280( 17)
30( 4)
1601(67)
133(28)

C2/m structures
5b 16a
210( 5)  203( 3)
52( 1) 46( 0)
634(17) 523( 10)
123(7)  102( 4)
208( 5) 201( 3)
45(1) 410
691(18)  574( 10)
123(7)  95(4)
210( 7)  209( 5)
4301 35(1)
577(24) 519( 14)
102(10)  69( 6)
265( 4)  253( 3)
78C 1) 88( 0)
862(14) 784( 9)
195( 6) 165 4)
156( 4)  153( 3)
400 1) 37( 0)
608(16)  552(10)
-4 1) 30D
85( 7) 62( 5)
3(3) -4(2)
173( 4) 171 3)
46( 1) 44( 0)
580( 15) 547(10)
S13(D -13( 1)
97( 6) 70( 4)
4 3) 4(2)
158(12) 150( 9)
55( 3) 52(2)
770(45)  795(29)
2( 4) 2(3)
92(20) 73(13)
21(9) 5( 6)
171(12)  181( 9)
66( 3) 58( 2)
799(43) 811(28)
4( 4 2( 3)
104(19)  97(13)
12(9)  28( 6)
234(19) 306( 14)
66( 5) 60( 3)
789(62) 821(42)
112(29) 152(20)
305( 14)  298( 10)
56( 3) 58(2)
877(44) 955(29)
-42(°5)  -50( 4)
122(21)  84(14)
18(10)  22(7)
212(13) 207( 9)
91( 3) 90( 2)
944(43)  861(29)
-10( 5) -4( 4)
125(20)  86(13)
129(11) 112(7)
236(13) 235(10)
133( 4)  127( 3)
888(44) 760(29)
24(6) 22(4)
60( 20) 39(14)
-170(12) -142( 7)
252(19) 278(14)
37( 4) 32( 3)
1617(76) 1551(51)
113(32) 155(22)

22f
208( 4)
40( 0)
463(12)
97( 5)

206( 4)
35( 0)
527(12)
83( 5)

205( 5)
32( 1)
456(17)
59( 7)

257( 4)
@Y
685(11)
155( 5)

156( 4)
31C 1D
425(14)
-3 D
53( 6)
-4( 3)

178( 4)
37( 1)
417(12)
-12( 1)
59( 6)
6( 3)

153(11)
52( 2)
616(37)
-3(4)
59(17)
3(8)

179( 11)
56( 3)
717(37)
5(4)
85(17)
10( 8)

321(19)
54( 4)
622(54)
103(27)

297(13)
56( 3)
823(39)
-47('5)
98( 19)
3(8)

211(12)
81( 3)
782(39)
-17( 5)
72(18)
105( 9)

237( 13)
116( 3)
712(40)
26( 5)
31(19)
-130( 9)

260( 19)
24( 4)
1462( 67)
117(29)

8a
236( 6)
52( 1)
727(18)
103( 8)

227( 6)
48( 1)
772(20)
97( 8)

239( 9)
45( 2)

651( 26)
78( 11)

289( 4)
82( 1)

1013( 12)
227( 5)

175 4)
38( 0)
706( 12)
301
59( 5)
9( 2)

186( 3)
46( 0)
693( 1)
-13( 1)
93( 5)
-6( 2)

175( 10)
53(2)
824(32)
-8( 4)
72(15)
&)

184( 10)
61( 2)
968( 32)
44
109( 15)
32(7)

233(15)
64( 3)

939(48)
88(22)

291(11)
67( 2)
1086( 34)
-53( 4)
65(17)
44( 8)

225(12)
152( 3)
1891( 46)
2 5)
135(19)
355( 11)

247(13)
219( 4)
1709( 46)
64( 6)
-95( 19)
-441(12)

275(17)
39( 3)
1909( 64)
168(27)

9a
192( 5)
53( 1)
473( 16)
81( 7)

182( 5)
46( 1)
518(17)
64( 7)

184(' 7)
41( 1)
430(23)
33(9)

249( 4)
89( 1)
723(13)
143( 6)

144( 5)
46( 1)
479( 16)
102
39( 7)
70 3)

166( 4)
53( 1)
492(14)
-14( 2)
56( 6)
1( 3)

150( 13)
63( 3)
717(44)
-4( 5)
52(20)
5(9)

167( 13)
65( 3)
731(42)
-105)
79(19)
10( 9)

216(20)
67( 5)

732(61)
94(29)

286( 15)
69( 3)
823(43)
-46( 6)
83(21)
19(10)

200( 14)
102( 4)
828(44)
-1( 6)

55(20)
123 11)

222(15)
141( 4)
725(44)
24( 6)
-35(20)
-147(11)

243(21)
45( 4)
1598(79)
93(34)



Table 6 (continued). Anisotropic thermal parameters (X 1052

MIM2 Py
BZZ
Pas
BIZ
Bi3
P23

M3M4 By
BZZ
933
Bi2
Bis
P23

TIA,TIB By
[i253
1%}
P12
Bl3
P23

T2A,T2B Py
BZZ
B
Br2
BIS
P23

01A,01B By,
P22
ﬁ33
BIZ
ﬁ13
ﬁ?.ﬂ

02A,02B By
ﬁzz
B33
Bi2
ﬁ13
ﬁ’lS

03A,03B By
[i753
B33
BI3

04A,04B B,
53]
B33
ﬂlZ
Bis
BZ3

05A.,05B By
BZZ
B33
Br2
Bi3
5}

06A,06B By,
BZZ
933
Bi2
ﬂlS
B23

O7A,07B By,
|322
P33

33
B

45a

170 13)  159( 13)
52(3)  46( 3)
448(46) 352(43)
-9(7) -6( 7)
79(18)  42(17)
-23(10)  -16(11)
157( 18)  229( 10)
47( 4) 83( 2)
445(64)  446(33)
0C0) -23(5)
42(25) 181(13)
0C 0) 0C 8)
116(12) 103(11)
35(3)  40( 3)
318(34) 272(33)
-4 4) -4 4)
25(14)  26(14)
97 127
119(12)  138(12)
47(3)  48( 3)
378(32) 404(31)
-12( 4) -8( 4)
51(14)  54(14)
-23( 8) 13( 8)
99(30) 158(32)
53(8)  41(8)
448(91) 517(93)
222(12)  22(12)
104(40)  -6(41)
-5(20) 100 20)
109(29)  100( 29)
57( 8)  69( 8)
497(86)  579(87)
-33(13)  26(13)
-12(38)  76(38)
46(21)  -20(23)
119(45)  193(47)
66(13)  40(11)
560(131) 375(123)
106(58)  85(57)
282(34) 231(33)
59(9)  63(8)
452(88) 711(98)
-30(13)  -46(13)
13(42)  81(43)
-26(21)  23(23)
170(31)  125(29)
102( 9) 81( 8)
860(101)  528( 88)
8(14) -18(12)
122(43)  29(40)
166( 25) 93(22)
137(29)  206(31)
103(9)  85(9)
636(94) 586(93)
6(13)  16(13)
55(40) -8(42)
-120(24) -104(23)
318(55) 129(46)
57(12) 33(11)

871(147)

-64( 68)

57d
196( 11)
46( 2)
640(37)
2 5)
105(15)
-4( 8)

149( 16)
42( 4)
553(53)
0( 0)
69( 20)
0( 0)

137(12)
36( 2)
567( 30)
7( 4)
41(13)
-11( 6)

174( 12)
45( 2)
617(29)
-16( 4)
85(13)
21(7)

90(29)
49( 7)
785(83)
-25(11)
55(37)
16( 19)

168( 30)
67( 7)
850( 80)
2(12)
75(36)
27( 20)

264(47)
5311
984(127) 1
81(57)

217(33)
59( 8)
1015( 88)
-35(11)
8(39)
6(20)

202(31)
112( 8)
1137(92)
2(13)
120( 39)
177(23)

178(29)
108( 8)
977( 88)
9(12)
43(38)
-165(22)

261(50)
49( 11)

178( 12)
47(2)
646( 38)
0( 6)
75(15)
09

255( 7)
84( 1)
837(24)
-16( 4)
193( 10)
0( 6)

142( 12)
44( 2)
537(29)
-6( 4)
62(14)
-5( 6)

136( 11)
43( 2)
600( 28)
-12( 4)
51(13)
8(7)

222(33)
60( 7)
786( 84)
9( 12)
104( 40)
-5(19)

137(29)
58(7)
719(75)
-10(12)
84(34)
47(20)

160( 44)
39( 10)
114(127)
14( 55)

277(34)
59( 8)
1130(91)
-58(12)
143(42)
22(21)

218(31)
79 7)
822(82)
-30( 12)
73(39)
48(20)

266( 32)
107( 8)
865(87)
13(13)
16(41)
-97(22)

236( 48)
32(10)

P21/m structures

1la
232( 8)
49( 2)
597(25)
10( 6)
83(11)
21(7)

221(12)
33(2)
469( 37)
0 0)
49(15)
0C 0)

185( 13)
29( 3)
483(25)
74
48(13)
-20( 6)

162( 13)
40( 3)
473(24)
-6( 4)
52(12)
-6( 6)

149( 36)
40( 8)
573(70)
-8(12)
4(35)
10( 16)

210( 38)
58( 8)
738(67)
0(13)
127(35)
4(18)

168(51)
64(12)
763(104)
73(51)

327(40)

40( 8)
911(73)
-36( 12)
-52(39)
-26(17)

229(31)
95( 7)
981(76)
4(13)
23(36)
160( 20)

258(31)
133( 8)
856(74)
18(13)
0(36)
-154(21)

272(57)
53(12)

222( 9)
41( 2)
591(28)
-1( 6)
68(11)
12(7)

293( 5)
78( 1)
757(17)
-5( 3)
176( 7)
-1( 4)

153(13)
36( 3)
508(24)
-13( 4)
36(13)
2( 6)

202( 14)
36( 3)
430(24)
-23( 4)
33(13)
0( 6)

201(38)
45( 8)
693(71)
1(13)
38(38)
25(17)

175(37)
49( 7
678(65)
2(12)
63(34)
20(17)

273(56)
51(12)
794(105)
6(54)

278(37)
75(9)
797(70)
-68( 12)
106( 37)
49(18)

200( 32)
93(7)
733(67)
-18(12)
57(34)
86( 18)

253(30)
102( 7)
544(64)
21(12)
-38(33)
-117( 18)

193(51)
7(10)

1114(150) 1226(135) 1241(134) 1661(132) 1602(120)

68(62)

76( 60)

53(58)

97(60)

54(55)

183( 9)
41(2)
525(31)
11(7)
72(12)
-15(10)

253( 6)
79 1)
705(20)
-14( 4)
171( 8)
13( 6)

103(13)
31(3)
481(30)
0 5)
27( 14)
4N

131( 15)
48( 3)
491(29)
-20( 5)
38( 14)
28( 7)

186(39)
31(9)
720(87)
-17(15)
126(43)
46(20)

246(41)
410 9)
631(79)
-13( 15)
8(40)
22(22)

331(64)

63(16)
665(125)
105( 64)

248(39)
43(10)
922(89)
-28(14)
79(43)
48(21)

209( 36)
83( 8)
699( 82)
3(13)
103( 40)
40(21)

219(35)
114( 9)
756(83)
33(14)
87(41)
-84(22)

314(67)
62(16)

30a 1lc
174(7) 169 7)  183( 9)
40(1) 391 4502
473(23) 471(23) 517(29)
5( 3) 03 -15(7
93(9)  59(9) 7212
9( 4) 205 19
188(11) 268( 5) 164(13)
40(2)  76( 1) 30 3)
443(32) 741(15) 333(41)
0 0) -15(2) 0( 0)
69(13) 204( 6)  42(17)
0(0)  -3(3) 0( 0)
148( 6) 148( 6) 187(15)
311 36( 1) 39(3)
473(18) 471(17) 494(32)
02 22 -85
44(8) 47(8) 64(15)
-4( 3) 5(4)  -10(7)
152( 6) 147( 6) 192(16)
39(1) 391 31(3)
508(17) 532(17) 418(29)
J14(2) -12(2)  -11(5)
63(8)  61(8)  38(14)
4(4) 10(4)  -19(7)
142(17) 152(17) 132(38)
53(4)  44( 4)  TI(10)
624(48) 673(49)  566( 86)
8(6)  -2(6) 1(16)
82(22) 47(22)  22(41)
22(11)  3(1D)  -37(21)
124(16) 166(17)  79(36)
57(4)  55(4)  64(10)
629(46) 675(46) 723(79)
-1( 6) 2( 6) 5(14)
75(20)  99(21) 111(38)
311 24(12)  21(22)
191(26) 185(26) 122(53)
59(6)  51(6)  S8(15)
609(68) 724(70) 930(130)
50(32) 101(32)  58(59)
243(18) 286(19) 294(41)
51(4)  57(4) 70(11)
804(49) 807(51) 671(86)
41(7)  -40( 7)  -60( 15)
95(23)  88(24)  -2(42)
3(12)  30(12)  -1(21)
222(18) 225(18) 175(35)
101(5)  74(4)  96(9)
759(51)  666(49) 1045(94)
(7 9T 914
142(23)  79(23)  87(41)
149(13)  59(12) 172(24)
180( 18)  246( 18)  163(33)
110( 5)  103( 5) 129( 9)
736(51)  626(50)  802(90)
14(7) 18(8)  23(14)
72(23)  38(24)  35(40)
-133(13)  -66(12) -163(24)
230(29) 258(28)  69(53)
48( 6) 20(5) 17(13)
1372(87) 1104(78) 1847(154) 1190(144)
-32(37) 108(35) 111(64)

32(67)



