Table 8b. (supplementary materials) Anisotropic atomic displacement parameters (Å2) for hydroxyledgrewite. 
	Atom
	U11
	U22
	U33
	U23
	U13
	U12

	Ca1
	0.00786(15)
	0.01119(14)
	0.00793(14)
	0.00293(11)
	-0.00111(10)
	0.00046(10)

	Ca2
	0.00786(11)
	0.01000(11)
	0.00823(11)
	-0.00042(8)
	0.00119(7)
	0.00077(7)

	Ca3
	0.00902(11)
	0.00734(10)
	0.00887(11)
	0.00193(8)
	-0.00022(7)
	0.00047(7)

	Ca4
	0.00870(11)
	0.00686(10)
	0.00835(11)
	0.00133(8)
	-0.00018(7)
	-0.00025(7)

	Ca5
	0.00966(11)
	0.00912(11)
	0.00793(10)
	0.00165(8)
	-0.00081(7)
	0.00025(7)

	Si1
	0.00570(14)
	0.00672(13)
	0.00670(13)
	0.00109(10)
	-0.00008(10)
	0.00009(10)

	Si2
	0.00596(14)
	0.00678(13)
	0.00712(13)
	0.00099(10)
	0.00019(10)
	0.00000(10)

	O1
	0.0063(4)
	0.0113(3)
	0.0104(3)
	0.0021(3)
	-0.0003(3)
	0.0003(3)

	O2
	0.0083(4)
	0.0068(3)
	0.0097(3)
	0.0016(3)
	0.0000(3)
	-0.0002(3)

	O3
	0.0087(4)
	0.0100(3)
	0.0083(3)
	0.0030(3)
	0.0002(3)
	-0.0005(3)

	O4
	0.0089(4)
	0.0092(3)
	0.0089(3)
	0.0003(3)
	-0.0002(3)
	-0.0005(3)

	O5
	0.0068(3)
	0.0104(3)
	0.0117(3)
	0.0019(3)
	-0.0005(3)
	0.0000(3)

	O6
	0.0097(4)
	0.0070(3)
	0.0105(3)
	0.0014(3)
	0.0003(3)
	0.0001(3)

	O7
	0.0093(4)
	0.0099(3)
	0.0083(3)
	0.0024(3)
	0.0000(3)
	0.0006(3)

	O8
	0.0087(4)
	0.0091(3)
	0.0086(3)
	-0.0002(3)
	0.0001(3)
	0.0001(3)


Note: The anisotropic atomic displacement factor exponent takes the form: -2π2[ h2 a*2 U11 + ... + 2 h k a* b* U12] 


