Table 12 (supplementary data). Observed Raman bands and calculated vibrational mode frequencies and symmetries of kilchoanite

	Observed frequencies for pavlovskyite from Birkhin 
	Calculated frequencies with PBE(n=6) functional 
	Symmetry of calculated modes
	Raman activity
	IR activity

	/ cm-1 

uncertainty ±2 cm-1
	/ cm-1  
uncertainty ±12 cm-1
	
	A : active

I : inactive

	--
	-2
	B2
	acoustic mode

	--
	-2
	A1
	acoustic mode

	--
	-2
	B1
	acoustic mode

	--
	91
	B1
	A
	A

	--
	94
	B2
	A
	A

	--
	100
	A2
	A
	I

	--
	111
	A2
	A
	I

	112
	113
	B2
	A
	A

	--
	115
	B1
	A
	A

	--
	117
	A1
	A
	A

	121
	126
	B1
	A
	A

	--
	127
	A1
	A
	A

	--
	129
	A2
	A
	I

	133
	130
	B2
	A
	A

	--
	143
	B1
	A
	A

	--
	145
	B2
	A
	A

	--
	147
	A2
	A
	I

	--
	150
	A1
	A
	A

	--
	153
	B2
	A
	A

	--
	157
	A1
	A
	A

	163
	163
	B1
	A
	A

	--
	165
	A2
	A
	I

	--
	170
	B2
	A
	A

	--
	175
	B1
	A
	A

	--
	180
	B2
	A
	A

	--
	182
	B1
	A
	A

	--
	182
	A2
	A
	I

	188
	185
	A1
	A
	A

	--
	192
	B2
	A
	A

	195
	194
	B1
	A
	A

	--
	200
	A2
	A
	I

	--
	200
	A1
	A
	A

	--
	203
	B1
	A
	A

	--
	208
	B2
	A
	A

	--
	208
	A1
	A
	A

	208
	209
	B1
	A
	A

	--
	221
	A2
	A
	I

	--
	222
	A1
	A
	A

	--
	224
	B2
	A
	A

	--
	232
	A1
	A
	A

	--
	234
	B1
	A
	A

	--
	242
	A2
	A
	I

	--
	244
	B2
	A
	A

	246
	246
	A1
	A
	A

	--
	246
	B2
	A
	A

	--
	248
	A2
	A
	I

	--
	253
	A1
	A
	A

	--
	254
	A2
	A
	I

	--
	254
	B2
	A
	A

	--
	255
	B1
	A
	A

	259
	258
	A1
	A
	A

	--
	259
	A2
	A
	I

	--
	264
	A2
	A
	I

	--
	270
	B1
	A
	A

	--
	271
	A1
	A
	A

	--
	273
	B2
	A
	A

	--
	279
	B1
	A
	A

	--
	281
	A1
	A
	A

	--
	285
	B1
	A
	A

	--
	285
	A2
	A
	I

	--
	285
	B2
	A
	A

	--
	297
	B2
	A
	A

	--
	299
	A2
	A
	I

	--
	299
	A1
	A
	A

	306
	304
	B2
	A
	A

	--
	309
	B1
	A
	A

	--
	320
	B2
	A
	A

	--
	320
	A1
	A
	A

	--
	321
	A2
	A
	I

	--
	329
	A2
	A
	I

	--
	330
	B1
	A
	A

	333
	337
	B1
	A
	A

	--
	341
	A1
	A
	A

	--
	344
	B2
	A
	A

	--
	349
	A1
	A
	A

	--
	352
	B1
	A
	A

	358
	357
	A2
	A
	I

	--
	361
	B2
	A
	A

	--
	363
	A1
	A
	A

	--
	374
	A2
	A
	I

	--
	387
	B1
	A
	A

	--
	387
	B2
	A
	A

	--
	397
	B2
	A
	A

	--
	398
	B1
	A
	A

	401
	399
	A1
	A
	A

	--
	413
	B2
	A
	A

	--
	413
	A2
	A
	I

	--
	421
	B1
	A
	A

	--
	425
	A2
	A
	I

	--
	431
	B1
	A
	A

	--
	433
	A1
	A
	A

	--
	438
	B2
	A
	A

	--
	472
	B1
	A
	A

	--
	477
	A2
	A
	I

	--
	481
	B2
	A
	A

	485
	483
	A1
	A
	A

	--
	498
	A2
	A
	I

	--
	510
	A1
	A
	A

	--
	512
	B1
	A
	A

	--
	514
	B2
	A
	A

	--
	522
	A2
	A
	I

	--
	531
	A1
	A
	A

	--
	534
	B2
	A
	A

	--
	540
	B1
	A
	A

	552
	549
	A1
	A
	A

	--
	556
	A2
	A
	I

	--
	566
	A1
	A
	A

	--
	568
	B2
	A
	A

	571
	568
	B1
	A
	A

	--
	577
	B2
	A
	A

	--
	579
	A1
	A
	A

	596
	588
	A2
	A
	I

	671
	669
	A1
	A
	A

	--
	679
	A2
	A
	I

	--
	708
	B1
	A
	A

	--
	710
	B2
	A
	A

	782
	--
	probably impurity

	--
	821
	B2
	A
	A

	--
	821
	A1
	A
	A

	--
	825
	B1
	A
	A

	828
	831
	B2
	A
	A

	--
	848
	A2
	A
	I

	--
	851
	A1
	A
	A

	864
	864
	A1
	A
	A

	871
	882
	B2
	A
	A

	--
	885
	A2
	A
	I

	--
	889
	B1
	A
	A

	--
	896
	B2
	A
	A

	--
	898
	A1
	A
	A

	--
	904
	A2
	A
	I

	911
	916
	B1
	A
	A

	--
	923
	B1
	A
	A

	927
	932
	A1
	A
	A

	--
	935
	B2
	A
	A

	--
	948
	A1
	A
	A

	--
	949
	A2
	A
	I

	967
	960
	B2
	A
	A

	--
	975
	A1
	A
	A

	--
	978
	B1
	A
	A

	988
	982
	B2
	A
	A

	--
	995
	A1
	A
	A

	--
	1000
	A2
	A
	I

	1012
	1016
	A2
	A
	I

	--
	1040
	B2
	A
	A

	--
	1044
	B1
	A
	A


