Table 9. (supplementary materials) Bond lengths (Å) for edgrewite and hydroxyledgrewite
	Atom1 
	Atom2
	Bond lengths 

F-dominant
	Bond lengths 

OH-dominant

	Ca1
	O2 
	2.3106(14) (2x)
	2.3096(7) (2x)

	
	O1
	2.3734(15) (2x)
	2.3727(7) (2x)

	
	O4
	2.3955(15) (2x)
	2.3957(7) (2x)

	
	Mean
	2.360
	2.359

	Ca2
	O6 
	2.3078(16)
	2.3064(8)

	
	O2
	2.3287(15)
	2.3292(8)

	
	O5
	2.3759(15)
	2.3754(8)

	
	O3
	2.3794(15)
	2.3824(8)

	
	O1
	2.3970(15)
	2.3951(8)

	
	O7
	2.3989(15)
	2.4015(8)

	
	Mean
	2.365
	2.365

	Ca3
	F9
	2.278 (4)
	2.281(2)

	
	O3
	2.3087(16)
	2.3077(8)

	
	O6
	2.3222(15)
	2.3203(7)

	
	O9
	2.365(5)
	2.345(2)

	
	O7
	2.4126(15)
	2.4123(8)

	
	O8
	2.4417(16)
	2.4382(8)

	
	O5
	2.4685(16)
	2.4678(8)

	
	Mean1
	2.386 
	2.382

	
	Mean2
	2.371
	2.371

	Ca4 
	O2
	2.3146(15)
	2.3105(7)

	
	O4
	2.3557(15)
	2.3557(8)

	
	O7
	2.3727(16)
	2.3686(7)

	
	O3
	2.4306(15)
	2.4282(8)

	
	O4
	2.4596(16)
	2.4588(8)

	
	O1
	2.4635(15)
	2.4611(8)

	
	Mean
	2.399 
	2.397

	
	
	
	

	Ca5   
	F9
	2.272(4)
	2.262(3)

	
	O8
	2.2783(15)
	2.2788(8)

	
	O9
	2.299(4)
	2.3036(19)

	
	F9
	2.321(4)
	2.312(2)

	
	O9
	2.332(5)
	2.329(2)

	
	O8
	2.3641(16)
	2.3646(8)

	
	O5
	2.4061(16)
	2.4072(8)

	
	O6
	2.4396(15)
	2.4404(8)

	
	Mean1 
	2.353
	2.354

	
	Mean2
	2.347
	2.344

	Si1
	O1
	1.6230(15)
	1.6239(8)

	
	O3 
	1.6440(16)
	1.6431(8)

	
	O4 
	1.6446(15)
	1.6434(8)

	
	O2
	1.6482(15)
	1.6520(7)

	
	Mean
	1.640
	1.641

	Si2
	O5
	1.6250(15)
	1.6230(8)

	
	O6
	1.6442(16)
	1.6458(8)

	
	O7
	1.6458(17)
	1.6460(8)

	
	O8
	1.6462(15)
	1.6456(8)

	
	Mean
	1.640 
	1.640

	F9
	Ca5 
	2.272(4)
	2.262(3)

	
	Ca3
	2.278(4)
	2.281(2)

	
	Ca5
	2.321(4)
	2.312(2)

	
	Mean
	2.290
	2.285


1considering O9 but not F9; 2considering F9 but not O9.

