Table 5. Anisotropic displacement parameters for leadhillite at room temperature (to be deposited)

	
	
	
	
	
	
	

	
	U11
	U22
	U33
	U23
	U13
	U12

	
	
	
	
	
	
	

	Pb1(a)
	0.0253(1)
	0.0252(1)
	0.0255(2)
	-0.0001(1)
	 0.0003(1)
	 0.0002(1)

	Pb1(b)
	0.0262(2)
	0.0262(1)
	0.0264(2)
	-0.0001(1)
	 0.0003(1)
	-0.0004(1)

	Pb1(c)
	0.0253(2)
	0.0250(1)
	0.0251(2)
	 0.0002(1)
	 0.0001(1)
	-0.0001(1)

	Pb1(d)
	0.0242(1)
	0.0243(1)
	0.0240(2)
	 0.0002(1)
	 0.0004(1)
	-0.0002(1)

	Pb2(a)
	0.0233(1)
	0.0236(1)
	0.0232(2)
	 0.0001(1)
	 0.0001(1)
	 0.0002(1)

	Pb2(b)
	0.0246(1)
	0.0245(1)
	0.0245(2)
	 0.0001(1)
	 0.0001(1)
	 0.0001(1)

	Pb2(c)
	0.0260(2)
	0.0262(1)
	0.0267(2)
	-0.0001(1)
	 0.0003(1)
	 0.0002(1)

	Pb2(d)
	0.0271(2)
	0.0269(1)
	0.0268(2)
	 0.0002(1)
	 0.0002(1)
	-0.0002(1)

	S(a)
	0.044(1)
	0.041(1)
	0.044(1)
	 0.001(1)
	 0.001(1)
	 0.002(1)

	S(b)
	0.045(1)
	0.046(1)
	0.046(1)
	 0.004(1)
	 0.002(1)
	-0.002(1)

	C(a)
	0.014(3)
	0.022(3)
	0.020(4)
	 0.001(2)
	-0.002(3)
	 0.004(2)

	C(b)
	0.018(3)
	0.021(3)
	0.027(4)
	-0.001(3)
	-0.002(3)
	-0.001(3)

	C(c)
	0.020(4)
	0.013(3)
	0.029(4)
	 0.001(2)
	-0.001(3)
	 0.001(2)

	C(d)
	0.016(3)
	0.023(3)
	0.014(4)
	 0.002(2)
	-0.003(3)
	 0.001(3)

	O(1a)
	0.059(5)
	0.056(4)
	0.052(5)
	 0.003(3)
	 0.002(4)
	-0.007(4)

	O(1b)
	0.057(5)
	0.061(4)
	0.051(4)
	 0.001(3)
	 0.002(3)
	 0.008(4)

	O(2a)
	0.045(4)
	0.045(3)
	0.051(4)
	-0.002(3)
	 0.002(3)
	 0.006(3)

	O(2b)
	0.051(4)
	0.041(3)
	0.056(4)
	 0.006(3)
	 0.001(3)
	-0.003(3)

	O(3a)
	0.052(5)
	0.054(4)
	0.060(5)
	-0.001(3)
	-0.001(4)
	-0.006(4)

	O(3b)
	0.047(4)
	0.050(4)
	0.051(4)
	 0.005(3)
	-0.002(3)
	 0.007(3)

	O(4a)
	0.050(5)
	0.052(4)
	0.047(4)
	 0.001(3)
	 0.001(3)
	 0.003(3)

	O(4b)
	0.046(4)
	0.055(4)
	0.050(4)
	-0.005(3)
	-0.004(3)
	-0.007(3)

	O(5a)
	0.059(5)
	0.043(4)
	0.056(4)
	 0.007(3)
	-0.001(3)
	-0.001(4)

	O(5b)
	0.060(5)
	0.066(5)
	0.053(4)
	 0.002(4)
	-0.001(4)
	 0.005(5)

	O(5c)
	0.047(4)
	0.048(4)
	0.043(4)
	 0.001(3)
	 0.008(3)
	 0.005(4)

	O(5d)
	0.060(5)
	0.054(4)
	0.053(4)
	 0.003(4)
	-0.001(3)
	 0.002(4)

	O(6a)
	0.059(5)
	0.052(4)
	0.065(6)
	 0.006(3)
	-0.017(4)
	-0.009(4)

	O(6b)
	0.059(5)
	0.054(4)
	0.069(6)
	 0.002(4)
	-0.013(4)
	-0.009(4)

	O(6c)
	0.059(5)
	0.045(4)
	0.053(5)
	 0.006(3)
	-0.023(4)
	 0.001(3)

	O(6d)
	0.047(5)
	0.052(4)
	0.079(6)
	 0.001(4)
	-0.021(4)
	-0.001(4)

	O(7a)
	0.056(5)
	0.057(5)
	0.054(5)
	 0.001(4)
	-0.006(4)
	 0.006(4)

	O(7b)
	0.060(5)
	0.056(5)
	0.051(5)
	-0.001(4)
	 0.003(4)
	-0.003(4)

	O(7c)
	0.053(4)
	0.046(4)
	0.049(4)
	-0.001(3)
	-0.001(3)
	-0.012(4)

	O(7d)
	0.059(5)
	0.054(4)
	0.038(4)
	-0.004(3)
	-0.005(3)
	-0.001(4)

	OH(a)
	0.043(4)
	0.063(5)
	0.057(5)
	 0.004(4)
	-0.005(3)
	 0.003(4)

	OH(b)
	0.063(5)
	0.042(3)
	0.050(5)
	-0.002(3)
	 0.003(4)
	-0.001(4)

	OH(c)
	0.053(4)
	0.045(3)
	0.042(4)
	 0.003(3)
	 0.001(3)
	-0.003(4)

	OH(d)
	0.032(4)
	0.052(4)
	0.060(5)
	-0.001(3)
	 0.003(3)
	 0.002(3)

	
	
	
	
	
	
	


