Table 3a. Anistropic displacement parameters (e.s.d.´s in parentheses) for K2Me(SO4)2 · 4H2O at 293 K in order of leonite, Mn-leonite and mereiterite.

PRIVATE
 
U11
U22
U33
U23
U13
U12

K
0.02279(18)
0.02389(18)
0.03120(17)
-0.00590(11)
0.00082(11)
0.00115(11)

 
0.02525(18)
0.02511(18)
0.03345(18)
-0.00582(13)
0.00035(13)
0.00126(12)

 
0.02550(14)
0.02663(15)
0.03333(17)
-0.00649(13)
0.00117(13)
0.00100(11)

Me1
0.0106(4)
0.0147(4)
0.0164(4)
0
0.0004(3)
0

 
0.01168(19)
0.01555(19)
0.0186(2)
0
-0.00113(13)
0

 
0.01234(14)
0.01671(16)
0.01788(17)
0
-0.00020(13)
0

Me2
0.0117(4)
0.0138(4)
0.0136(3)
0
0.0014(3)
0

 
0.01329(19)
0.01552(19)
0.01586(19)
0
0.00162(13)
0

 
0.01211(14)
0.01566(15)
0.01544(16)
0
0.00152(12)
0

So
0.0117(2)
0.0152(2)
0.01253(18)
0
0.00130(13)
0

 
0.0136(2)
0.0167(2)
0.0145(2)
0
0.00087(15)
0

 
0.01435(17)
0.01859(19)
0.01498(19)
0
0.00183(15)
0

Sd
0.01121(19)
0.0145(2)
0.01338(18)
0
0.00097(12)
0

 
0.0128(2)
0.0167(2)
0.0153(2)
0
0.00080(14)
0

 
0.01357(17)
0.01796(18)
0.0155(2)
0
0.00107(15)
0

O1
0.0267(5)
0.0204(5)
0.0231(4)
-0.0042(3)
0.0021(3)
-0.0074(4)

 
0.0334(6)
0.0225(5)
0.0263(5)
-0.0055(4)
0.0031(4)
-0.0090(4)

 
0.0359(5)
0.0231(5)
0.0256(5)
-0.0038(4)
0.0042(4)
-0.0094(4)

O2A
0.0197(10)
0.0253(11)
0.0287(10)
-0.0051(8)
0.0070(8)
0.0065(9)

 
0.0226(11)
0.0277(12)
0.0318(12)
-0.0050(10)
0.0062(9)
0.0075(9)

 
0.0215(8)
0.0269(9)
0.0283(10)
-0.0055(8)
0.0080(7)
0.0050(7)

O2B
0.0278(11)
0.0168(11)
0.0348(12)
-0.0061(8)
0.0016(9)
0.0073(9)

 
0.0333(13)
0.0185(11)
0.0378(14)
-0.0058(10)
0.0028(11)
0.0081(10)

 
0.0331(9)
0.0207(9)
0.0362(12)
-0.0052(9)
0.0049(9)
0.0092(8)

O3
0.0097(6)
0.0447(10)
0.0384(8)
0
-0.0022(5)
0

 
0.0122(7)
0.0574(12)
0.0437(10)
0
-0.0029(6)
0

 
0.0139(6)
0.0618(10)
0.0367(9)
0
-0.0013(6)
0

O4
0.0518(10)
0.0295(8)
0.0153(6)
0
0.0125(6)
0

 
0.0614(11)
0.0297(8)
0.0169(7)
0
0.0123(7)
0

 
0.0589(8)
0.0320(7)
0.0156(6)
0
0.0110(6)
0

O5
0.0112(6)
0.0305(7)
0.0203(6)
0
0.0021(4)
0

 
0.0125(6)
0.0341(8)
0.0231(7)
0
0.0012(5)
0

 
0.0131(5)
0.0352(7)
0.0219(7)
0
0.0026(5)
0

O6
0.0292(8)
0.031(3)
0.0151(6)
-0.0043(7)
-0.0039(5)
0.0024(9)

 
0.0343(9)
0.034(3)
0.0172(7)
-0.0059(9)
-0.0038(6)
0.0012(10)

 
0.0322(7)
0.036(2)
0.0159(7)
-0.0044(9)
-0.0042(6)
-0.0002(9)

OW1
0.0205(4)
0.0177(5)
0.0185(4)
0.0011(3)
-0.0001(3)
0.0039(4)

 
0.0238(5)
0.0205(5)
0.0218(5)
0.0019(4)
-0.0003(4)
0.0059(4)

 
0.0251(4)
0.0218(4)
0.0210(5)
0.0015(4)
-0.0002(4)
0.0061(4)

OW2
0.0254(7)
0.0150(7)
0.0439(8)
0
0.0155(6)
0

 
0.0330(9)
0.0154(7)
0.0547(11)
0
0.0210(8)
0

 
0.0317(6)
0.0177(6)
0.0534(9)
0
0.0204(6)
0

OW3
0.0229(7)
0.0468(10)
0.0182(6)
0
0.0060(5)
0

 
0.0256(8)
0.0525(11)
0.0210(7)
0
0.0055(7)
0

 
0.0254(6)
0.0551(10)
0.0203(7)
0
0.0066(6)
0

Notes: The anistropic displacement parameters are defined as exp[-2π2 Σi=13 Σj=13 Uij ai* aj* hi hj], Beq according to Fischer and Tillmanns (1988).

