Table 3b. Anistropic displacement parameters (e.s.d.´s in parentheses) for K2Mg(SO4)2 · 4H2O at 170 K and K2Mn(SO4)2 · 4H2O at 185 K (this order).

PRIVATE
 

U11
U22
U33

U23
U13
U12

K1
0.01403(14)

0.01181(14)

0.01350(14)
-0.00046(10)
-0.00029(10)
-0.00068(9)

 
0.01644(18)

0.01367(18)

0.01668(18)
0.00085(13)
0.00020(13)
-0.00080(13)

K2
0.01277(14)

0.01149(14)

0.01309(14)
-0.00073(10)
0.00128(10)
0.00034(9)

 
0.01537(17)

0.01364(18)

0.01660(18)
-0.00184(13)
0.00171(13)
0.00045(13)

Me1
0.0062(3)

0.0087(3)

0.0090(3)
0
0.0001(2)
0

 
0.00729(16)

0.00884(18)

0.01045(17)
0
-0.00015(12)
0

Me2
0.0068(3)

0.0074(3)

0.0078(3)
0.00004(19)
0.0004(2)
-0.00034(18)

 
0.00796(16)

0.00875(17)

0.00905(17)
-0.00038(11)
0.00106(12)
-0.00020(11)

So
0.00683(14)

0.00799(15)

0.00734(15)
-0.00041(9)
0.00054(11)
0.00000(9)

 
0.00862(18)

0.00972(19)

0.00819(18)
-0.00016(12)
0.00116(13)
-0.00003(12)

Sd
0.00649(14)

0.00733(15)

0.00759(15)
-0.00039(9)
0.00053(11)
0.00038(9)

 
0.00799(17)

0.00951(19)

0.00860(18)
-0.00053(12)
0.00076(13)
0.00040(12)

O1A
0.0163(4)

0.0105(4)

0.0133(4)
0.0025(4)
0.0016(4)
0.0048(3)

 
0.0216(6)

0.0128(6)

0.0159(6)
0.0039(4)
0.0033(4)
0.0051(5)

O1B
0.0166(4)

0.0112(4)

0.0117(4)
0.0028(4)
0.0003(3)
0.0040(3)

 
0.0219(6)

0.0133(6)

0.0146(6)
0.0034(4)
0.0013(4)
0.0053(5)

O2A
0.0111(4)

0.0138(4)

0.0165(5)
0.0026(4)
0.0038(3)
-0.0032(3)

 
0.0162(6)

0.0229(6)

0.0247(6)
0.0062(5)
0.0043(5)
-0.0050(5)

O2B
0.0166(4)

0.0096(4)

0.0187(5)
-0.0025(4)
0.0015(4)
0.0036(3)

 
0.0240(6)

0.0159(6)

0.0289(7)
-0.0059(5)
0.0002(5)
0.0063(5)

O3
0.0060(4)

0.0275(6)

0.0218(6)
-0.0006(4)
-0.0014(4)
-0.0001(3)

 
0.0077(5)

0.0376(9)

0.0261(7)
-0.0010(5)
-0.0010(5)
-0.0003(5)

O4
0.0288(6)

0.0145(5)

0.0094(5)
-0.0002(3)
0.0069(4)
-0.0007(4)

 
0.0365(8)

0.0169(6)

0.0097(6)
-0.0003(4)
0.0074(5)
0.0001(5)

O5
0.0065(4)

0.0147(5)

0.0126(5)
-0.0011(3)
0.0001(3)
-0.0002(3)

 
0.0078(5)

0.0186(6)

0.0135(6)
-0.0016(4)
0.0013(4)
-0.0003(4)

O6
0.0176(5)

0.0177(5)

0.0088(4)
0.0025(4)
-0.0022(4)
-0.0014(4)

 
0.0221(6)

0.0287(7)

0.0095(6)
0.0025(5)
-0.0015(5)
-0.0017(5)

OW1A
0.0114(4)

0.0115(4)

0.0108(4)
0.0002(4)
0.0003(3)
0.0028(3)

 
0.0147(6)

0.0141(6)

0.0129(6)
0.0006(5)
0.0011(4)
0.0036(5)

OW1B
0.0134(4)

0.0096(4)

0.0102(4)
-0.0001(4)
-0.0009(3)
-0.0025(3)

 
0.0156(6)

0.0120(6)

0.0132(6)
-0.0006(4)
-0.0001(4)
-0.0030(5)

OW2A
0.0147(6)

0.0100(6)

0.0215(7)
0
0.0083(5)
0

 
0.0212(9)

0.0094(8)

0.0296(10)
0
0.0125(8)
0

OW2B
0.0172(7)

0.0102(6)

0.0306(8)
0
0.0119(6)
0

 
0.0244(10)

0.0095(8)

0.0441(12)
0
0.0193(9)
0

OW3
0.0124(5)

0.0287(6)

0.0103(5)
-0.0012(4)
0.0020(4)
0.0037(4)

 
0.0157(6)

0.0356(8)

0.0118(6)
-0.0015(5)
0.0042(5)
0.0046(5)

The anistropic displacement parameters are defined as exp[-2π2 Σi=13 Σj=13 Uij ai* aj* hi hj], Beq according to Fischer and Tillmanns (1988).

