TABLE 6.  Atomic displacement parameters for grandidierite and ominelite (for deposit)
	
	
	G17
	G8
	G4
	G12
	G1
	G2
	G9

	MgFe
	U11
	0.0083(3)
	0.0080(3)
	0.0125(3)
	0.0098(3)
	0.0079(2)
	0.0084(2)
	0.0094(2)

	
	U22
	0.0063(3)
	0.0065(3)
	0.0102(3)
	0.0078(3)
	0.0063(2)
	0.0066(2)
	0.0079(2)

	
	U33
	0.0064(3)
	0.0062(3)
	0.0086(3)
	0.0070(3)
	0.0060(2)
	0.0067(2)
	0.0071(2)

	
	U12
	-0.0013(2)
	-0.0013(2)
	-0.0017(2)
	-0.0017(2)
	-0.0016(1)
	-0.0016(1)
	-0.0017(1)

	
	U13
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000

	
	U23
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000

	
	Ueq
	0.0070(2)
	0.0069(2)
	0.0105(2)
	0.0082(2)
	0.0067(2)
	0.0072(1)
	0.0081(1)

	Al1
	U11
	0.0057(3)
	0.0056(3)
	0.0087(3)
	0.0065(3)
	0.0051(3)
	0.0054(2)
	0.0060(3)

	
	U22
	0.0052(3)
	0.0057(3)
	0.0084(3)
	0.0066(3)
	0.0056(3)
	0.0058(2)
	0.0071(2)

	
	U33
	0.0051(3)
	0.0048(3)
	0.0064(3)
	0.0050(3)
	0.0040(3)
	0.0047(2)
	0.0051(3)

	
	U12
	0.0001(2)
	0.0001(2)
	0.0002(2)
	0.0002(2)
	0.0001(1)
	0.0002(1)
	0.0002(2)

	
	U13
	-0.0002(2)
	-0.0002(2)
	0.0000(2)
	-0.0000(2)
	-0.0002(2)
	-0.0001(2)
	-0.0002(2)

	
	U23
	0.0000(2)
	0.0001(2)
	0.0000(2)
	-0.0001(2)
	0.0001(2)
	0.0000(1)
	0.0000(2)

	
	Ueq
	0.0053(1)
	0.0054(1)
	0.0078(2)
	0.0060(2)
	0.0049(1)
	0.0053(1)
	0.0061(1)

	Al2
	U11
	0.0048(3)
	0.0047(3)
	0.0079(3)
	0.0057(3)
	0.0042(3)
	0.0045(2)
	0.0053(3)

	
	U22
	0.0066(3)
	0.0068(3)
	0.0097(3)
	0.0077(3)
	0.0070(3)
	0.0073(2)
	0.0084(3)

	
	U33
	0.0053(3)
	0.0049(3)
	0.0066(3)
	0.0048(3)
	0.0041(3)
	0.0049(2)
	0.0050(3)

	
	U12
	-0.0001(2)
	-0.0002(2)
	-0.0001(2)
	-0.0000(2)
	-0.0001(2)
	-0.0002(1)
	-0.0002(2)

	
	U13
	0.0002(1)
	0.0003(2)
	0.0002(2)
	0.0002(2)
	0.0003(2)
	0.0001(2)
	0.0002(2)

	
	U23
	0.0005(2)
	0.0005(2)
	0.0005(2)
	0.0005(2)
	0.0006(2)
	0.0006(1)
	0.0006(2)

	
	Ueq
	0.0054(1)
	0.0054(1)
	0.0081(2)
	0.0061(2)
	0.0051(1)
	0.0056(1)
	0.0063(1)

	Al3
	U11
	0.0049(2)
	0.0044(2)
	0.0082(3)
	0.0058(3)
	0.0041(2)
	0.0043(2)
	0.0053(2)

	
	U22
	0.0057(2)
	0.0060(3)
	0.0098(3)
	0.0072(3)
	0.0062(2)
	0.0065(2)
	0.0079(2)

	
	U33
	0.0056(2)
	0.0049(2)
	0.0074(3)
	0.0054(3)
	0.0043(2)
	0.0051(2)
	0.0053(2)

	
	U12
	-0.0003(2)
	-0.0004(2)
	-0.0002(2)
	0.0000(2)
	-0.0003(2)
	-0.0003(1)
	-0.0003(2)

	
	U13
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000

	
	U23
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000

	
	Ueq
	0.0054(1)
	0.0051(1)
	0.0085(2)
	0.0061(2)
	0.0049(1)
	0.0053(1)
	0.0062(1)

	Si1
	U11
	0.0063(2)
	0.0060(2)
	0.0097(3)
	0.0072(3)
	0.0053(2)
	0.0057(2)
	0.0068(2)

	
	U22
	0.0048(2)
	0.0050(2)
	0.0083(3)
	0.0061(3)
	0.0048(2)
	0.0050(2)
	0.0063(2)

	
	U33
	0.0059(2)
	0.0054(2)
	0.0077(3)
	0.0056(3)
	0.0046(2)
	0.0053(2)
	0.0057(2)

	
	U12
	0.0000(2)
	-0.0000(2)
	-0.0002(2)
	-0.0001(2)
	-0.0000(2)
	0.0001(1)
	-0.0000(2)

	
	U13
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000

	
	U23
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000

	
	Ueq
	0.0057(1)
	0.0055(1)
	0.0086(2)
	0.0063(2)
	0.0049(1)
	0.0054(1)
	0.0063(1)

	B
	U11
	0.0082(9)
	0.0078(9)
	0.011(1)
	0.008(1)
	0.0071(9)
	0.0074(7)
	0.0086(9)

	
	U22
	0.0061(8)
	0.008(1)
	0.010(1)
	0.009(1)
	0.0068(8)
	0.0069(8)
	0.0081(9)

	
	U33
	0.0075(9)
	0.007(1)
	0.009(1)
	0.007(1)
	0.0060(9)
	0.0075(8)
	0.0066(9)

	
	U12
	0.0001(6)
	0.0005(6)
	0.0008(7)
	0.0000(8)
	0.0007(6)
	0.0005(5)
	0.0002(6)

	
	U13
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000

	
	U23
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000

	
	Ueq
	0.0073(4)
	0.0079(4)
	0.0100(5)
	0.0081(5)
	0.0066(4)
	0.0073(3)
	0.0078(4)

	O1
	U11
	0.0069(6)
	0.0066(6)
	0.0101(7)
	0.0076(7)
	0.0058(6)
	0.0060(5)
	0.0061(6)

	
	U22
	0.0062(5)
	0.0079(6)
	0.0096(7)
	0.0076(7)
	0.0078(5)
	0.0079(5)
	0.0086(5)

	
	U33
	0.0126(6)
	0.0123(6)
	0.0144(7)
	0.0130(8)
	0.0117(6)
	0.0126(6)
	0.0133(6)

	
	U12
	-0.0000(4)
	0.0000(4)
	-0.0001(5)
	-0.0001(5)
	-0.0001(4)
	-0.0001(4)
	-0.0003(4)

	
	U13
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000

	
	U23
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000

	
	Ueq
	0.0086(3)
	0.0089(3)
	0.0114(3)
	0.0094(3)
	0.0084(3)
	0.0088(2)
	0.0093(3)

	O2
	U11
	0.0058(5)
	0.0063(5)
	0.0087(6)
	0.0073(6)
	0.0053(5)
	0.0055(4)
	0.0061(5)

	
	U22
	0.0066(5)
	0.0080(5)
	0.0109(6)
	0.0082(6)
	0.0078(5)
	0.0077(4)
	0.0092(5)

	
	U33
	0.0062(6)
	0.0059(6)
	0.0076(7)
	0.0055(7)
	0.0047(6)
	0.0054(5)
	0.0057(5)

	
	U12
	0.0000(4)
	-0.0002(5)
	-0.0001(5)
	0.0001(5)
	0.0007(4)
	0.0006(4)
	0.0002(4)

	
	U13
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000

	
	U23
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.0000
	0.00000

	
	Ueq
	0.0062(2)
	0.0067(2)
	0.0091(3)
	0.0070(3)
	0.0059(2)
	0.0062(2)
	0.0070(2)

	O3
	U11
	0.0054(6)
	0.0056(6)
	0.0088(7)
	0.0064(7)
	0.0045(6)
	0.0055(5)
	0.0065(6)

	
	U22
	0.0093(6)
	0.0100(6)
	0.0123(7)
	0.0103(7)
	0.0100(6)
	0.0099(5)
	0.0112(6)

	
	U33
	0.0059(6)
	0.0058(6)
	0.0076(7)
	0.0062(7)
	0.0050(6)
	0.0053(5)
	0.0057(6)

	
	U12
	0.0002(4)
	0.0002(4)
	0.0004(5)
	0.0005(5)
	-0.0001(4)
	0.0002(3)
	0.0001(4)

	
	U13
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000

	
	U23
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000

	
	Ueq
	0.0069(3)
	0.0071(3)
	0.0096(3)
	0.0076(3)
	0.0065(3)
	0.0069(2)
	0.0078(3)

	O4
	U11
	0.0102(5)
	0.0099(5)
	0.0129(7)
	0.0105(7)
	0.0091(5)
	0.0091(5)
	0.0100(6)

	
	U22
	0.0055(5)
	0.0063(6)
	0.0092(7)
	0.0072(7)
	0.0059(6)
	0.0065(5)
	0.0074(5)

	
	U33
	0.0065(5)
	0.0072(6)
	0.0085(7)
	0.0065(7)
	0.0056(6)
	0.0065(5)
	0.0069(5)

	
	U12
	0.0010(4)
	0.0010(5)
	0.0010(5)
	0.0009(5)
	0.0011(5)
	0.0008(4)
	0.0009(4)

	
	U13
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000

	
	U23
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000

	
	Ueq
	0.0074(2)
	0.0078(3)
	0.0102(3)
	0.0081(3)
	0.0068(2)
	0.0074(2)
	0.0081(2)

	O5
	U11
	0.0064(5)
	0.0067(5)
	0.0096(6)
	0.0074(7)
	0.0060(6)
	0.0065(5)
	0.0074(6)

	
	U22
	0.0061(5)
	0.0069(6)
	0.0093(7)
	0.0074(7)
	0.0067(5)
	0.0063(5)
	0.0076(5)

	
	U33
	0.0062(5)
	0.0061(6)
	0.0081(7)
	0.0062(7)
	0.0054(6)
	0.0059(5)
	0.0060(5)

	
	U12
	-0.0005(4)
	-0.0003(4)
	-0.0004(5)
	-0.0002(5)
	-0.0005(4)
	-0.0003(3)
	-0.0007(4)

	
	U13
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000

	
	U23
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000

	
	Ueq
	0.0062(2)
	0.0066(2)
	0.0090(3)
	0.0070(3)
	0.0060(2)
	0.0062(2)
	0.0070(2)

	O6
	U11
	0.0100(4)
	0.0100(4)
	0.0130(5)
	0.0109(5)
	0.0098(4)
	0.0100(4)
	0.0105(4)

	
	U22
	0.0057(4)
	0.0065(5)
	0.0085(5)
	0.0069(5)
	0.0064(4)
	0.0065(4)
	0.0074(4)

	
	U33
	0.0072(4)
	0.0071(4)
	0.0095(5)
	0.0077(5)
	0.0060(4)
	0.0074(4)
	0.0075(4)

	
	U12
	0.0002(3)
	0.0002(3)
	0.0003(3)
	0.0004(4)
	-0.0001(3)
	0.0002(2)
	0.0000(3)

	
	U13
	-0.0016(3)
	-0.0015(3)
	-0.0018(4)
	-0.0015(4)
	-0.0018(3)
	-0.0018(3)
	-0.0017(3)

	
	U23
	0.0004(3)
	0.0004(3)
	0.0003(4)
	0.0002(4)
	0.0003(3)
	0.0003(3)
	0.0004(3)

	
	Ueq
	0.0076(2)
	0.0079(2)
	0.0103(2)
	0.0085(2)
	0.0074(2)
	0.0080(2)
	0.0085(2)

	O7
	U11
	0.0060(4)
	0.0061(4)
	0.0091(5)
	0.0068(5)
	0.0054(4)
	0.0060(3)
	0.0064(4)

	
	U22
	0.0120(4)
	0.0129(5)
	0.0152(5)
	0.0134(5)
	0.0129(4)
	0.0128(4)
	0.0142(4)

	
	U33
	0.0061(4)
	0.0063(4)
	0.0080(5)
	0.0061(5)
	0.0051(4)
	0.0061(4)
	0.0060(4)

	
	U12
	0.0000(3)
	0.0001(3)
	0.0005(3)
	0.0001(4)
	0.0004(3)
	0.0002(2)
	0.0001(3)

	
	U13
	0.0001(3)
	0.0001(3)
	0.0001(4)
	0.0001(4)
	0.0002(3)
	0.0000(3)
	0.0003(3)

	
	U23
	0.0008(3)
	0.0008(3)
	0.0010(4)
	0.0010(4)
	0.0007(3)
	0.0006(2)
	0.0008(3)

	
	Ueq
	0.0080(2)
	0.0084(2)
	0.0108(2)
	0.0088(2)
	0.0078(2)
	0.0083(2)
	0.0088(2)


