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Table of Fractional Coordinates and Isotraplc Thermal Factors (&)

Beryl n, S1 ) '
X y z Ueq/Uiso

. 3874 (1) . 1139¢1) 0. G000 0.004(1)
. 5000 ). 0000 0. 2500 0. 005(1)
y-7-1-1.3 . 3333 0. 2500 0.005(1)
. 3101(2) . 2369(2) 0. 0000 . 0.009(1)
. 4988(1) . . 1457(1) 0. 1453(1) 0.007(1)

Beryl n. &2
X y z Ueq/Uiso

Si . 3873(1} L 115741y . 6000 0.004(1)
Be . 3000 . 0000 . 2500 - 0,005(1)
Al ’ . bo&s . 3333 . 2500 0.004(1)
01) - .3100(1) . 2366(1) . 0000 0.010(1)
5(2) . 4986(1) ©0.1456(1) . 1483(1) 0.007(1)

X y N _ Ueq/Uiso

. 3898(1)
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. b6ab

. 3030(2)

). 49546 (1)
0. 0000
. 0000
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. 0000
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. 0000

0.004(1)
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oco00000

“Beryl N. 2 : ‘ . L
X y 2 o Ueq/Uiso

. 3838(1) 0. 1128(1) -0.°0000 0.004(¢1)
5000 0. 0000 .. 0.2500 - . 0. 006(1)
6666 .°0,3333" .. 0,280 . .-0.005¢1) .
.3045(;{a~"-0;2805(1)- ~ 0.0000 - .. 0. 012(¢1)
. 4931 (1) - 0.1424(1) . . 0.1451(1) 0. 009(1)
. 0000 - - 0. 0000 0.0000 -~ - ' 0.019(¢1) % .
0000 .~ :0.0000 - .. 0.2800 . . 0.062¢1)
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Be
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(1)
02)
0(3)
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0000000
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0.3892¢1)
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Beryl N, 6

8i
Be
Al
0¢1)
02}
04{3)
R$

Beryl n. 7

Si
Be

1)
a(2)
R¢E

Beryl n. 8

Si
Be
Al
0¢(1)
02y
R

oco0000

coocoooo0

0000000

000000

X

. 3863 (1)

S000
&666

. 3064 (2)
. 4960(2)

0000

. 0000

X

. 3844 (1)

9000

. 6&LE
. 3095 (1)
. 4976 (1)
. 0000

X

. 3870(1)

5000
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. 3095(1)
. 4983 (1)

0000

.xb
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. 4982(1)
..0000

. 0000

R

3876(1) . 0.

O0OQ0O000O0

eRololwoNoNol

[oRoNoNoNeolel

y

. 1139(1)
. 0000
. 3333
. 2326(2)
. 1434(2)
. 0000
. 0000

Y

.1147(1)
. 0000
. 3333
. 2359(1)
. 1445(1)
. 0000

Yy

.1154¢1)
. 0000
. 3333
. 2362(1)
. 1451(1)
. 0000

Yy

. 1160(1).
. 0000
.3333
. 2353(1)
. 1453¢1)
. 0000
. 0000 -

00000

0000000

ocooooo00

ooo000

2

0000
2500
2500
0000

. 14351 (1)

00Q0
2500
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. 0000
. 2500
. 2500
. 0000
. 1451(1)
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. 004(1)
. 008(1)
. 006(1)
.014(¢1)
.012¢1)
. 027(2)
. 030(¢1)

0000000

Ueq/Uiso

.004(1)
.006(1)
.005(1)
.010¢1)
.007(1)
. 023(5)
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. 004(1)
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. 004(1)
.009(1)
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. 1190(1)
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. 1192¢1)
. 0000
.3333
. 2346(2)
. 1475(1)
. 0000 -
. 0000

y

. 1142¢1) ¢
.0000
3333,
.2332(2);.
. 1442(1)
.0000
.0000 i ¢

©000000

0000000

0000000,

©000
2500
2500
0000

1447(1)

. 0000
. 2500

Z

. 0000

2500
2500
0000

0000

. 2500

2

- 1449(1)

0. 0000
. 2500 -
2500 .
. 0000,
. 1452

0OC000CO0O

€1y

0000000

Ueq/Uiso

. 003(1)
.007¢1)
.004(1)
.012(1)
.010(1)
. 042(2)
.018(1)

Ueq/Uiso

0.004(1)
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.004¢1)
. 007¢1)
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# Ueq = one third of the trace of the orthogonalized Ui tensor
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Table 6
Anisotropic Thermal Parameters (32’) in Beryl n. S5i.
Est.st. dev. in parentheses refer to the last digit.
Atom Uil uz2z U333 ui2 u13 uz3
Si 0. 0047(2) 0. 0043(2) 0.0024(2) 0. 0023(2) " 0. 0000 . 0000
Al 0. 0056(3) 0. 0056(3) 0.0027(3) 0.0028(1) 0. 0000 . 0000
0¢1) 0. 0113(6) 0. 0086(&6) 0.0108(5) 0. 0068(5) 0. 0000 . 0000
g2 0. 00B&6(4) 0. 0065(4) 0.0041(3) 0. 0034(3) =0. 0020(¢(3} . 0004(3)
Anisotropic Thermal Parameters (3«?') in Beryl n. 82
Atom Uil uz22 u3aa Uiz uiad uza
Si 0. 0045(2) 0. 0040(2) 0.0034(2) 0. 0021(1) 0. 0000 0. 0000
Al 0. 003%2(2) 0. 0039(2)" 0.0032(2) 0. 0019(1) 0. 0000 0. 0000
0(1) 0. 0105(4) 0. 0085(4) 0.0128(4) 0. 0072(3) 0. Q000 0. 6000 .
02) 0. C08S(2) 0. 00564(2) 0.0052(2) 0. 00346(2) =0. 0022 (2) 0. 0006(2)
. Ar_\:isotropic Thermal Parameters (&°) in Beryl n. 1
.- atem: ULl uaz - ua3 U1z u1a . uz
"s1i  0.0036(3)  0.0033(3)  0.0045(3) . 0.0019¢(2)  0.0000 0.0000
Al L 0. C043(3) 0. 0043(3) 0.0073(4) 0. 0021(1) 0. 0000 . 0. 0000
- 0L 0. 0127(7) - 0.0102(7) 0.0197(8) 0. 0097(535) 0. 0000 0.:0000°
1. 002) " 0.0116¢(4) ' - 0.0113(4) 0.0073(4) 0. 0078(3) ~0.0026(3) -0 0006(3)
R'F : . 0. 0499(27) 0. 0499(27) 0.0312(30) 0. 0249(13) 0. OOO_Q N * B 0000 3 .
iﬁ;’An_i"sqtrOpic Thermal Parameters (&%) in Beryl n. 2
CAtem o1 uze ;uag'; vz wa - uml
L8 0 0.0081(2) . 0.0038(2)  0.0036(2) '\jo;ooé9<izr.-'0.6Q60,a[f " '0./0000
. 0. 0033(2) . 0. 0053(2) ' 0.0057(3) I+ X 0026¢13 - .0.0000 K 0.70000. ..
" 0.0122(5) S0, 0099(8) 0.0178(5)' 0. 0099(4){[ A 1 Q000 . © 0. 0000
0. 0109(4) 0.010&6(3) * .- 0. 0064(3)‘ R + & 0068(3)4 -0. 0027(2) '1."'0. ‘-0_006(2")_'
+  0.0089(01) 0. 0089( 1y 0. 02_7.4. (1) - -0, 0045( 1) N+ B OOOO 0. ‘0000 ;.
0. 0709(1) : ':_."Ov _‘O 0354(1),”‘ 0 OOOO -0,

) 0709¢1) :0831¢1)

..

0000 -

inBerylm. 3 oo




; Anisotropic Thermal Parameters (AL)

;,Atom

-}
Al
. 0C1)
- 002)
~.RE

(38

0. 0051(3)
C. 0064(3)
0. 0143(7)
0. 0123(5)
0. 0321(7)

uzz

0. 004&(3)

. 0. 0064(3)

0. 0120(¢7)
0.0115¢4)
0. 0321(7}

00000

2
Anisotropic Thermal Parametars (& )

”yétom

U si

S Al

SooeL)

e2)

- R$

utt
0. 0045(2)
0. 0050(2)
0.0113¢4)

0. 0091(3)
0. 00556(35)

uaz

0. 0041 (2)
0. 0030(2)

0. 0090¢4)

0. 0075¢2)

- 0. 0054&(35)

, . - ez
Anisotropic Thermal Parameters (A )

L Atom

e 0359(35);34

L ULl

' 0..0037¢(2)

0. 0041¢2)

. 0.0102(4)
" 0. 0079¢3)

0. 0258(52)

uts

: ;o 0031(2)’;',
b0 0, 003742)
)i 0.0103(5) "
-1 0. 0080(3)
0. 0973(62)

Y

u22

0. 0036¢2)
0. 0041(2)
0..0080(4)

0. 0058(2) -
0. 0258(52)

Cuez

£ 0.0027¢2)
0. 0037¢2) -
©.-0.0082(5)
0. 0067(3)" ‘
0. 0973(62) "
0. 0359<35)‘

in Beryl n.

(cic)

.0036(3)
.0063(3)
.0172(7)
. 0067(S)
.0239(10)

in Beryl

uazs

.0031(2)
.0036(2) -
.0129¢(4)
.0055(3)
. G567 (68)

in Beryl

u3a

.0038(2)
.0043(2)
.0129¢(4)
.0061(3)
.1033(72)

“in. Beryl-

 033. L

';ooascay'

0049¢3)

.0148(8)
'0.0064(4) -
.0583(69)
.0306(47) .

6.

ui2

0. 0026(2)
0. 0032(2)
0. 0103(&)
0. 0073(4)
C. 0161(4)

uiz

0. 0023(1)
0. 0025¢1)
0. 0074(¢(3)
0. 004646(2)

0. 0028¢17)

Uiz

0. 0020(¢1)

1 0.0021¢1)

0. 00656(3)
0. 0032(2)
0. 0129(26)

12

uiz

. 0.0016(1)

0.0018(1)

. 0.0072¢43)
- 0.,0043(2)

0.0486(31) -

~O 0179(17)

O0O00O0

ui3

G000
. 000G
. 00C0
. 0026 (4)
. 0000

00000

(V) ke

. 0000
. Q000
. 0000
. 0024 (2)
. 0000

U1

- 0..0000
(o

0000
0. 0000
=0. 0023 (2)
0. 0000

uis
0..0000 -
'0. 0000
0. 0000

=0 0030(2)

‘0. 0000

~'0.0000 -

u=a

0000
0000
00C0
. 0009(4)
0000

00000

uz2a3

0000
. 0000
. 0000
. 0005(2)
. 0000

000O0O0

u23

. 0000
. 0000
. 0000
.0004(2)
. 0000

00000

u23

0. 0000
0. 0000

. 0. 0000

-0. 0010¢3) -
0. 0000
0. 0000




2
Anisotropic Thermal Parameters (&%)

Atom

Si
Al
oc1)
o)
R¥

U1l

0. 0029(3)
0. 0032(3)
0. 0104(7}
0. 0118(4)
0. 0187(6)

uz2

0. 002%(¢(3)
0. 0032(3)
0. 00B7(6)
0. 0114(5)
0.0187(6)

A
Anisotropic Thermal Parameters (&%)

Atom

Si
Al
0¢1)
o)
R¥E

Uil

0. 0045(3)
C. 0055(3)
0. 0128(9?)
0. 0135(3)
0. 02279(7)

ua2z

0. 0045(3)
0. 0055(3)
0. 0092¢(8)
0. 0142(6)
0. 0229(7)

Anisotropic Thermal Parameters

Atom

Si
Al
0c1)
o)
R¥

uil

0. 0041(3)
0. 0044(3)
0. 0121(7)
0. 0142(4)
0. 0247(3)

uz22

0. 0041(3)
0. 0044(3)
0. 0090¢(&6)
0. 0138(4)
0. 0247(5)

Anisotropic Thermal Parameters

Atom

Si
Al
D(1)
0(2)
RE

Uil

0. 0045(2)
0. 0042(2)
0. 0122(3)
0. 0107(3)
0. 0393(2%)

ua22

0.0041(2)
0. 0042(2)
0.0108(5)
0. 0094 (3)
0. 0393(2%)

el

(A

(RF

)

)

Anisotropic Thermal Parameters (31)

- Atom

Si
Al
o)
o0(2)

" R¥f

form :

Uil

0. C046(3)
0. 0044(3)
0. 0117(7)
0. 0082(4)
0. 0500(33)

exp(-2 *

uz22

0. 0040(3)
0. 0044(3)
0. 0086(7)
0. 0073(4)
0. 0300(53)

e
p2{ 5

)

in Bergl n.

u3s

.0043(3)
.0045(4)
.0192(8)
. 0100(3)
.0162(9)

in Beryl n.

U33

. 0044(3)
. 0049(5)
. 0208(9)
. 0102(35)
.0195(10)

in Beryl n.

u33

. 0026(3)
. 0030(4)
. 0200(8)
. 0082(4)
.0189(7)

in Beryl n.

u3a

. 0034(2)
.0039(3)
.0151(5)
. 0053(3)
. 0256(33)

in Beryl n.

ua23

.0028(3)
.0035¢4)
.0130(7)
.0058(5)
.0495(74)

19.

Uiz

0. 001&6(2)
2. 0016(1)
0. 0075(6)
. 0073(3)
0. 0093(3)

20.

viz

0. 0024(2)
0. ooz28(2)
0. 0083(7)
0. 0087(4)
0.0115(4)

22

uiz2

0. 0o022(2)
0. 0022(1)
0. 0083(5)
0. C090(3)
0. 0124(3)

24

uiz

0. 0023(1)
0. 0021(1)
0. 0090(4)
0. 0059(2)
0.0197(14)

26

uiz

0. 0024 (2)
0. 0022(2)
0. 0081 (&)
0. 0042(3)
0. 0230(27)

The Anisotropic Temperature fbctors are of the
h\ hs a~a)U )

U1i3

. Q000
. Q000
. 0000
. 0057 (3}
. 0000

U1a

. 0000
. 0000
. 0000

0061 (4)

. 000

uUi3

. Q000
. Q000
. 0000
. Q059 (3}
. 0000

uUi3

. 0000

0000

. 0000
. 0026(2)
. 0000

U13

. 0000

. 6000

. 0000

. 0028(3)
. 0000

u=23

. 0000
. 0000
. 0000
. 0040(3)
. 0000

uz3

. 0000
. 0000
. 0000
.0007(3)
. 0000
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