Supplementary information to

Ackermann et al.: Thermodynamic properties of kornelite (Fe2(SO4)3·~7.5H2O) and

paracoquimbite (Fe2(SO4)3·9H2O)

Interatomic distances (Å) and angles (°) for kornelite

	Fe1
	O8
	1.949(3)

	Fe1
	O2
	1.972(3)

	Fe1
	O11
	1.980(3)

	Fe1
	OW4
	1.992(4)

	Fe1
	OW5
	2.002(3)

	Fe1
	OW6
	2.003(4)

	
	
	

	Fe2
	O6
	1.964(3)

	Fe2
	O12
	1.973(3)

	Fe2
	O3
	1.975(3)

	Fe2
	OW3
	1.996(4)

	Fe2
	OW1
	2.003(4)

	Fe2
	OW2
	2.009(3)

	
	
	

	S1
	O1
	1.445(3)

	S1
	O4
	1.453(3)

	S1
	O3
	1.479(3)

	S1
	O2
	1.486(3)

	
	
	

	S2
	O7
	1.448(3)

	S2
	O5
	1.452(3)

	S2
	O6
	1.481(3)

	S2
	O8
	1.484(3)

	
	
	

	S3
	O9
	1.453(3)

	S3
	O10
	1.459(3)

	S3
	O11
	1.478(3)

	S3
	O12
	1.482(3)

	
	
	

	OW1
	H1A
	0.83(4)

	OW1
	H1B
	0.84(4)

	OW2
	H2A
	0.90(4)

	OW2
	H2B
	0.85(4)

	OW3
	H3A
	0.77(4)

	OW3
	H3B
	0.81(4)

	OW4
	H4A
	0.79(4)

	OW4
	H4B
	0.87(4)

	OW5
	H5A
	0.86(3)

	OW5
	H5B
	0.86(3)

	OW6
	H6A
	0.68(6)

	OW6
	H6B
	0.79(6)

	
	
	

	OW7A
	OW7B
	0.74(3)

	OW8A
	OW8B
	0.969(13)

	OW8A
	OW7B
	1.29(3)


	O8
	Fe1
	O2
	86.81(14)

	O8
	Fe1
	O11
	170.50(14)

	O2
	Fe1
	O11
	92.08(14)

	O8
	Fe1
	OW4
	86.73(16)

	O2
	Fe1
	OW4
	95.92(18)

	O11
	Fe1
	OW4
	84.00(15)

	O8
	Fe1
	OW5
	96.76(15)

	O2
	Fe1
	OW5
	87.48(15)

	O11
	Fe1
	OW5
	92.61(14)

	OW4
	Fe1
	OW5
	175.27(18)

	O8
	Fe1
	OW6
	90.25(16)

	O2
	Fe1
	OW6
	172.39(16)

	O11
	Fe1
	OW6
	91.96(17)

	OW4
	Fe1
	OW6
	90.91(19)

	OW5
	Fe1
	OW6
	85.90(16)

	
	
	
	

	O6
	Fe2
	O12
	87.93(14)

	O6
	Fe2
	O3
	169.29(14)

	O12
	Fe2
	O3
	91.45(15)

	O6
	Fe2
	OW3
	84.24(15)

	O12
	Fe2
	OW3
	93.47(18)

	O3
	Fe2
	OW3
	85.12(15)

	O6
	Fe2
	OW1
	90.29(15)

	O12
	Fe2
	OW1
	172.35(15)

	O3
	Fe2
	OW1
	91.67(16)

	OW3
	Fe2
	OW1
	93.75(18)

	O6
	Fe2
	OW2
	95.63(14)

	O12
	Fe2
	OW2
	85.77(14)

	O3
	Fe2
	OW2
	94.99(14)

	OW3
	Fe2
	OW2
	179.23(17)

	OW1
	Fe2
	OW2
	87.01(15)

	
	
	
	

	O1
	S1
	O4
	112.8(2)

	O1
	S1
	O3
	111.2(2)

	O4
	S1
	O3
	109.1(2)

	O1
	S1
	O2
	108.3(2)

	O4
	S1
	O2
	110.0(2)

	O3
	S1
	O2
	105.4(2)

	
	
	
	

	O7
	S2
	O5
	110.9(2)

	O7
	S2
	O6
	110.9(2)

	O5
	S2
	O6
	110.3(2)

	O7
	S2
	O8
	110.5(2)

	O5
	S2
	O8
	110.4(2)

	O6
	S2
	O8
	103.6(2)

	
	
	
	

	O9
	S3
	O10
	112.1(2)

	O9
	S3
	O11
	109.0(2)

	O10
	S3
	O11
	111.3(2)

	O9
	S3
	O12
	111.2(2)

	O10
	S3
	O12
	106.5(2)

	O11
	S3
	O12
	106.5(2)

	
	
	
	

	H1A
	OW1
	H1B
	113(6)

	H2A
	OW2
	H2B
	107(5)

	H3A
	OW3
	H3B
	107(6)

	H4A
	OW4
	H4B
	109(6)

	H5A
	OW5
	H5B
	104(5)

	H6A
	OW6
	H6B
	115(7)

	OW8B
	OW8A
	OW7B
	160.0(17)

	OW7A
	OW7B
	OW8A
	172(3)

	
	
	
	


