Table 5 (supplementary data). Anisotropic displacement parameters for pavlovskyite, Pbcn setting.
	Atom
	U11
	U22
	U33
	U23
	U13
	U12

	Si1
	0.0098(3)
	0.0098(4)
	0.0113(4)
	0.0006(4)
	-0.0004(3)
	0.0004(3)

	Si2
	0.0098(4)
	0.0102(4)
	0.0122(4)
	0.0008(4)
	-0.0001(3)
	-0.0005(3)

	Si3
	0.0113(5)
	0.0093(5)
	0.0106(6)
	0.000
	-0.0009(5)
	0.000

	Ca1
	0.0123(3)
	0.0096(3)
	0.0127(3)
	0.0003(2)
	0.0001(3)
	-0.0002(2)

	Ca2
	0.0107(4)
	0.0137(4)
	0.0121(4)
	-0.0021(3)
	-0.0021(3)
	-0.0007(3)

	Ca3
	0.0112(3)
	0.0150(3)
	0.0152(3)
	0.0045(3)
	0.0013(3)
	0.0004(2)

	Ca4
	0.0116(3)
	0.0100(3)
	0.0128(3)
	-0.0008(2)
	0.0002(3)
	-0.0005(2)

	Ca5
	0.0142(4)
	0.0105(4)
	0.0152(4)
	0.000
	0.0004(4)
	0.000

	O1
	0.0121(9)
	0.0107(10)
	0.0158(12)
	0.0013(10)
	0.0005(9)
	0.0002(8)

	O2
	0.0121(10)
	0.0151(11)
	0.0141(12)
	-0.0018(10)
	-0.0003(9)
	0.0013(9)

	O3
	0.0124(10)
	0.0126(11)
	0.0138(12)
	0.0006(10)
	-0.0008(9)
	0.0008(9)

	O4
	0.0082(9)
	0.0151(11)
	0.0140(11)
	-0.0003(10)
	-0.0007(8)
	0.0018(8)

	O5
	0.0126(10)
	0.0165(12)
	0.0133(12)
	-0.0004(10)
	0.0004(9)
	0.0006(9)

	O6
	0.0119(10)
	0.0120(11)
	0.0186(13)
	-0.0001(10)
	-0.0005(9)
	0.0007(9)

	O7
	0.0096(9)
	0.0126(11)
	0.0146(12)
	0.0016(10)
	0.0005(9)
	-0.0005(8)

	O8
	0.0109(9)
	0.0123(11)
	0.0155(12)
	0.0021(10)
	0.0002(8)
	-0.0008(8)

	O9
	0.0176(11)
	0.0130(11)
	0.0199(14)
	0.0005(10)
	-0.0060(10)
	0.0000(9)


