STRUCTURE-FACTOR TABLES FOR ROSSMANITE

FOR DEPOSIT



Observed and calculated structure factors for tour2-3 in R3m Page

h k L Fo Fc s h k 1 Fo Fc s h k L Fo Fc s h k L Fo Fc s h k L Fo Fc
0 0-9 78 77 1 -1 2-6 58 59 1 -3 14 -5 60 60 1 -6 19 -4 15 16 1 -4 7 -2 217 212
-1 2-9 27 27 1 -3 3-6 8 83 1 014 -5 72 73 1 -1120-4 55 54 1 -1 7 -2 45 45
-3 3-9 56 58 1 0 3-6 110 113 1 -1415 -5 39 39 1 -820 -4 13 13 1 -6 8 -2 78 77
0 3-9 81 81 1 -2 4-6 33 3 0 -1115-5 26 27 1 0 0-3 255 240 1 -3 8 -2 42 40
-2 4-9 29 29 1 -4 5-6 59 59 1 -815 -5 57 59 1 -1 2-3 26 24 O 0 8 -2 47 46
-4 5-9 98 99 1 -1 5-6 13 13 1 -5 15 -5 141 142 1 -3 3-3 117 112 1 -8 9 -2 59 60
-1 5-9 53 52 1 -6 6 -6 118 119 1 -2 15 -5 8 10 1 0 3-3 9 97 1 -5 9 -2 87 86
-6 6 -9 87 8 1 -3 6-6 77 78 1 -1616 -5 68 68 1 -2 4 -3 1217 171 -2 9 -2 14 14
-3 6-9 39 39 1 0 6-6 62 61 1 -1316-5 57 58 1 -4 5-3 9 9 1 -1010 -2 110 110
0 6-9 93 93 1 -5 7-6 45 46 0 -1016 -5 T4 TH 1 -1 5-3 51 52 0 -7 10 -2 21 21
-5 7-9 30 29 1 -2 7-6 45 45 0 -7 16 -5 48 47 1 -6 6 -3 271 274 1 -4 10 -2 122 125
-2 7-9 19 19 1 -7 8 -6 65 66 1 -4 16 -5 73 74 1 -3 6-3 98 96 1 -110 -2 34 34
-7 8 -9 44 45 1 -4 8-6 70 71 1 -116 -5 80 80 1 0 6 -3 107 103 1 -9 11 -2 27 28
-4 8 -9 42 42 1 -1 8-6 29 29 0 -1517-5 10 11 1 -5 7-3 20 20 O -6 11 -2 110 112
-1 8-9 62 62 1 -9 9-6 97 98 1 -1217 -5 39 38 1 -2 7-3 6 5 1 -3 11 -2 95 95
-6 9 -9 49 50 1 -6 9-6 28 28 O -917 -5 15 15 1 -7 8 -3 107 108 1 011 -2 6 5
-3 9-9 30 31 1 -3 9-6 27 27 O -6 17 -5 69 70 1 -4 8-3 27 25 0 -1112-2 59 60
-1 1-8 90 90 1 0 9-6 93 93 1 -317 -5 80 80 1 -1 8-3 50 50 O -8 12 -2 83 85
0 2-8 27 28 1 -810 -6 64 64 1 -1418 -5 72 71 1 -9 9-3 70 70 1 -5 12 -2 55 55
-2 3-8 50 50 1 -510 -6 136 137 1 -1118 -5 52 53 1 -6 9-3 77 76 1 -2 12 -2 45 46
-4 4 -8 25 26 1 -210 -6 27 26 O -818 -5 30 31 1 -3 9-3 118 118 1 -1313-2 71 T
-1 4-8 38 37 0 -1011-6 68 69 1 -518 -5 23 21 1 0 9-3 8 8 1 ~-1013 -2 37 36
-3 5-8 58 57 1 -711 -6 13 12 1 -1019 -5 2 1 -2 -810 -3 8 8 1 -7 13 -2 37 37
0 5-8 52 52 1 -4 11 -6 38 38 0 -719 -5 35 35 1 -5 10 -3 107 109 1 -4 13 -2 70 72
-5 6-8 78 78 1 -1 11 -6 67 67 1 0 1-4 120 116 1 -210 -3 35 36 0 -113 -2 56 58
-2 6-8 33 3 1 -1212-6 39 38 1 -2 2-4 77 75 1 -1011 -3 32 34 0 -1214 -2 54 55
-7 7-8 26 26 1 -9 12 -6 42 42 O -1 3-4 29 29 O -711 -3 37 38 0 -9 14 -2 57 57
-4 7 -8 103 104 1 -6 12 -6 73 74 1 -3 4 -4 38 38 0 -4 11 -3 56 57 0 -6 14 -2 103 106
-1 7-8 37 37 1 -312 -6 74 73 1 0 &4 -4 124 120 1 -1 11 -3 163 165 1 -3 14 -2 35 36
-6 8 -8 61 60 1 012 -6 72 73 1 -5 5 -4 259 267 1 -1212-3 23 23 O 014 -2 41 41
-3 8-8 61 62 1 -1113 -6 59 61 1 -2 5-4 63 61 O -9 12 -3 42 45 0 -1415 -2 55 56
0 8-8 20 20 1 -813 -6 10 10 1 -4 6 -4 103 102 1 -612-3 32 3 0 -1115-2 83 83
-8 9 -8 26 24 1 513 -6 22 21 1 -1 6 -4 201 206 1 312 -3 9% 96 1 -8 15 -2 52 53
-5 9 -8 102 103 1 -2 13 -6 6 5 1 -6 7 -4 23 24 O 012 -3 47 47 O -5 15 -2 57 56
-2 9-8 32 31 1 -1314 -6 28 28 1 -3 7 -4 204 207 1 -1113 -3 68 68 1 -2 15 -2 36 36
-1010 -8 37 37 1 -1014 -6 15 14 1 0 7 -4 8 8 1 -813 -3 65 65 1 -1616 -2 38 37
-710 -8 14 13 1 -7 14 -6 72 73 1 -8 8 -4 4 2 -1 -513 -3 14 15 1 -1316 -2 88 87
-4 10 -8 55 57 1 -4 14 -6 18 19 1 -5 8 -4 104 106 1 -213-3 33 3 0 -1016-2 75 74
-110 -8 14 13 1 -1 14 -6 36 35 1 -2 8-4 8 8 1 -1314-3 49 49 0 -7 16 -2 4T 47
-911 -8 38 38 1 -1515-6 65 66 1 -7 9-4 50 50 0 -1014 -3 42 42 O -4 16 -2 72 72
-6 11 -8 120 121 1 -1215 -6 26 26 1 -4 9 -4 124 125 1 -7 14 -3 90 92 1 -116 -2 51 52
=311 -8 18 17 1 -915 -6 19 19 1 -1 9 -4 44 43 0 -4 14 -3 20 19 0 -1517 -2 43 43
011 -8 39 38 1 -6 15 -6 26 26 1 -9 10 -4 48 49 O -11 -3 25 25 0 -1217 -2 19 17
-812 -8 28 29 1 -315 -6 14 14 1 -6 10 -4 60 62 1 -1515-3 14 14 1 -9 17 -2 44 44
-512 -8 49 50 1 015 -6 78 79 1 -310 -4 44 44 0 -1215 -3 10 9 1 -6 17 -2 34 35
-212-8 20 20 1 ~-1416 -6 19 21 1 010 -4 151 153 1 -915 -3 95 94 1 -317 -2 43 42
-713-8 71 72 1 -1116-6 8 8 1 -1111 -4 193 196 1 -6 15 -3 102 102 1 017 -2 23 21
0 1-7 55 55 O -8 16 -6 27 28 1 -8 11 -4 53 52 0 -315 -3 52 5 1 -1718 -2 17 17
-2 2-7 77 75 1 -5 16 -6 40 40 1 -511 -4 8 88 1 015 -3 99 100 1 ~-1418 -2 36 36
-1 3-7 4 47 O -216 -6 19 19 1 211 -4 33 34 0 -1416-3 27 27 1 -1118 -2 40 40
-3 4 -7 32 33 0 -1017-6 28 29 1 -1012-4 23 24 0 -1116-3 94 97 1 -8 18 -2 29 29
0 4-7 78 78 1 -7 17 -6 36 36 1 -7 12 -4 46 46 O -816 -3 69 70 1 -5 18 -2 64 63
-5 5 -7 47 48 O -1 1-5 123 120 1 -4 12 -4 36 37 O -516 -3 50 51 O -2 18 -2 53 53
-2 5-7 54 55 1 0 2-5 8 8 1 -112 -4 53 54 1 216 -3 27 27 1 -1619 -2 34 32
-4 6 -7 32 33 0 -2 3-5 37 38 0 -1213-4 36 37 0 =-1617-3 72 72 1 -1319 -2 57 57
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-1 6 -7 101 100 1 -4 4 -5 162 164 1 913 -4 65 66 1 -1317-3 63 65 1 -1019 -2 29 28
-6 7 -7 19 19 1 -1 4-5 34 35 0 -6 13 -4 8 8 1 -1017 -3 68 68 1 -7 19 -2 43 42
-3 7-7 8 8 1 -3 5-5 92 94 1 -3 13 -4 6 4 1 -7 17 -3 52 53 1 -4 19 -2 20 21
0 7-7 53 54 1 0 5-5 282 289 1 013 -4 14 14 1 -4 17 -3 43 43 1 -119 -2 39 38
-8 8 -7 67 67 1 -5 6-5 60 62 0 -1414 -4 53 55 1 -117 -3 52 52 1 -1520-2 20 19
-5 8 -7 47 48 O -2 6-5 14 12 0 -1M1%-4 25 26 0 -1818 -3 8 8 1 -1220 -2 52 53
-2 8-7 20 21 1 -7 7-5 10 10 1 -8 14 -4 114 16 1 -1518 -3 58 57 1 -9 20 -2 46 47
-7 9-7 32 32 1 -4 7 -5 100 102 1 514 -4 44 44 0 -1218 -3 38 37 1 -6 20 -2 40 40
-4 9 -7 27 27 1 -1 7-5 75 75 1 -2 1 -4 60 58 1 -918 -3 8 83 1 -320 -2 10 8
-1 9-7 3 35 1 -6 8-5 20 19 0 -1315 -4 78 80 1 -618-3 79 78 1 -1421-2 37 37
-910 -7 16 15 1 -3 8-5 16 16 0 -1015-4 80 8 1 -318-3 37 38 1 -1121-2 80 80
-6 10 -7 37 38 1 0 8-5 75 78 1 -7 15 -4 45 46 O 018 -3 66 66 1 -8 21 -2 35 35
=310 -7 74 75 1 -8 9-5 53 53 0 415 -4 75 75 1 -1719 -3 29 30 1 0 1-1 79 74
010 -7 32 33 1 -5 9-5 33 32 0 -115 -4 50 50 0 -1419-3 23 23 1 -2 2-1 93 90
-1 -7 67 69 1 -2 9-5 68 69 1 -1516-4 75 76 1 -1119-3 19 19 1 -1 3 -1 118 116
811 -7 42 42 1 -1010-5 92 92 1 -1216 -4 96 96 1 -819 -3 40 40 1 -3 4 -1 83 8
511 -7 67 68 1 -7 10 -5 9 10 1 916 -4 61 62 1 519 -3 14 14 1 0 4 -1 89 84
21 -7 22 21 1 -4 10 -5 54 54 0 -6 16 -4 115 118 1 219 -3 66 66 1 -5 5 -1 352 361
-1012 -7 20 20 1 -110 -5 23 24 0 316 -4 45 45 1 -1620 -3 46 45 1 -2 5 -1 48 47
-7 12 -7 26 26 1 91 -5 746 74 1 016 -4 106 109 1 -1320-3 35 35 1 -4 6 -1 38 39
-4 12 -7 34 35 1 -6 11 -5 162 163 1 -1717 -4 45 45 1 -1020 -3 55 54 1 -1 6 -1 149 146
-112 -7 17 18 1 -311 -5 35 3 0 -1417 -4 30 29 1 -720 -3 26 25 1 -6 7 -1 92 89
-1213 -7 30 31 1 011 -5 68 69 1 -1117 -4 90 91 1 -4 20 -3 23 22 1 -3 7 -1 116 104
913 -7 7% 7 1 -1112-5 78 78 1 -8 17 -4 43 42 1 -1221 -3 39 38 1 o 7-1 79 75
-6 13 -7 58 60 1 -812-5 71 72 1 517 -4 48 49 1 -921-3 30 30 1 -8 8-1 30 28
=313 -7 34 35 1 -512 -5 66 66 1 -217 -4 50 50 1 -1 1 -2 196 193 1 -5 8 -1 59 59
013 -7 56 57 1 -212-5 28 28 0 -1618 -4 52 52 1 0 2 -2 9 8 0 -2 8-1 113 110
-1 1% -7 23 24 1 -1313-5 72 73 1 -1318 -4 72 72 1 -2 3 -2 189 184 1 -7 9 -1 176 174
-814 -7 35 3 1 -1013-5 92 9% 1 -1018 -4 27 27 1 -4 4 -2 6 7 1 -4 9 -1 41 42
514 -7 51 52 1 -7 13 -5 60 60 1 -7 18 -4 29 28 1 -1 4 -2 65 66 0 -1 9-1 8 79
-2 14 -7 46 46 1 -4 13 -5 73 73 1 -4 18 -4 52 51 1 -3 5-2 112 111 1 -9 10 -1 8 87
-1015 -7 76 76 1 -113 -5 66 68 1 -118 -4 37 37 1 0 5-2 137 141 1 -6 10 -1 111 112
-715-7 51 52 1 -1214 -5 29 30 1 -1519 -4 11 10 1 -5 6 -2 213 205 1 -310 -1 60 60
-4 15 -7 32 32 1 -914 -5 69 69 1 -1219 -4 38 38 1 -2 6-2 95 93 1 010 -1 255 259
0 0-6 198 201 1 -6 14 -5 57 57 1 919 -4 25 25 1 -7 7-2 45 45 0 -1111 -1 180 184
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Observed and calculated structure factors for tour2-3 in R3m Page 2

h k Fo Fc s h k 1 Fo Fc s h k L Fo Fc s h k L Fo Fc s h k L Fo Fc s
-811 -1 71 70 1 -813 0 77 77 1 -815 1 16 16 1 016 2 37 37 1 018 3 83 8 1
-5 11 -1 142 140 1 -513 0 77 78 1 -515 1 8 8 1 -1717 2 22 21 1 -1719 3 66 66 1
-211 -1 58 58 0 -213 0 57 57 0O =215 1 76 73 1 <1417 2 43 43 1 -1419 3 14 14 1

-1012 -1 74 76 1 -1314 0 42 42 0 -1616 1 31 31 1 -1117 2 34 35 0 -1119 3 39 40 1
712 -1 69 7 1 -1014 0 24 24 0 -1316 1 67 68 1 -817 2 43 44 O -819 3 19 19 1
-4 12 -1 65 66 1 -714 0 15 18 0 =-1016 1 83 82 1 517 2 18 16 1 -519 3 24 23 1
-112 -1 112 114 1 -4 14 0 24 24 O -716 1 68 69 1 -2 17 2 43 43 1 =219 3 29 29 1

-1213 -1 17 16 0 -114 0 43 42 O -416 1 8 8 1 -1618 2 55 53 1 =-1620 3 22 21 1
-913 -1 58 59 0 =-1515 0 118 119 1 -116 1 63 64 1 -1318 2 63 63 1 -1320 3 25 25 1
-613-1 31 30 0 =-1215 0 43 42 0 =-1517 1 13 13 1 -1018 2 29 29 1 ~-1020 3 52 53 1
-313 -1 87 87 1 -915 0 65 66 1 -1217 1 29 30 O =718 2 42 40 O -720 3 35 35 1

013 -1 56 56 1 -615 0 66 66 1 -917 1 70 71 1 -4 18 2 36 36 1 -4 20 3 47 45 1

-14 14 -1 83 83 1 -315 0 41 42 O -6 17 1 93 92 1 -118 2 18 17 1 =-1221 3 32 31 1

-11 14 -1 70 71 1 015 0 117 119 1 -317 1 48 47 0 -1819 2 39 38 1 -921 3 37 38 1
-814 -1 39 38 0 -1416 0 21 20 1 017 1 25 25 1 -1519 2 19 21 1 -1 1 4 121 115 1
-51% -1 81 8 1 -1116 0 63 63 1 -1718 1 40 41 1 -1219 2 44 43 1 0 2 4 77 75 1
-2 14 -1 93 9% 1 -816 0 76 77 1 -1418 1 28 28 1 -919 2 28 28 1 -2 3 4 30 28 0

-1315 -1 73 73 1 -516 0 63 63 1 -1118 1 51 51 1 -6 19 2 57 57 1 -4 4 4 124 121 1

-10 15 -1 86 86 1 -216 0 21 20 1 -818 1 61 61 1 -319 2 33 32 1 -1 4 4 39 38 0
-715 -1 15 16 1 -1617 0 89 89 1 -518 1 35 34 1 -1720 2 9 8 1 -3 5 4 62 61 0
<415 -1 9% 95 1 -1317 0 38 38 O -218 1 57 57 1 -1420 2 40 40 1 0 5 4 264 267 1
-1715 -1 38 38 0 =-1017 0 17 17 1 =-1919 1 56 55 1 -1120 2 46 47 1 -5 6 4 203 206 1

-15 16 -1 63 63 1 -717 0 16 17 1 -1619 1 29 28 1 -820 2 53 53 1 -2 6 4 1046 102 1

-1216 -1 81 81 1 -417 0 40 39 0 -1319 1 79 79 1 520 2 20 19 1 -7 7 & 8 8 1
-916 -1 68 69 1 -117 0 90 8 1 -1019 1 27 27 1 -1321 2 35 35 1 -4 7 4 203 208 1
-616 -1 81 8 1 -1818 0 20 20 1 -719 1 33 33 1 -1021 2 80 79 1 -1 7 4 23 26 0
316 -1 66 67 1 -1518 0 67 67 1 -4 19 1 52 50 1 =721 2 37 36 1 -6 8 4 80 82 1

016 -1 31 31 1 -1218 0 13 13 1 -119 1 54 53 1 0 0 3 254 236 1 -3 8 4 104 106 1

1717 -1 25 25 1 -918 0 16 16 1 -1820 1 56 55 1 -1 2 3 26 24 0 0 8 4 5 2

-14 17 -1 46 46 O -618 0 13 13 1 -1520 1 57 56 1 -3 3 3 97 97 1 -8 9 4 45 43 0

=11 17 -1 92 92 1 -318 0 67 67 1 -1220 1 39 39 1 0 3 3 116 112 1 -5 9 4 125 125 1
-817 -1 70 71 1 018 0 19 19 1 -920 1 39 40 1 -2 4 3 121 1171 -2 9 4 50 50 O
517 -1 31 30 0 -1719 0 30 29 1 -620 1 58 59 1 -4 5 3 52 52 0 -1010 4 153 153 1
=217 -1 1% 13 1 -1419 0 33 34 1 -320 1 16 16 1 -1 5 3 93 89 1 -7 10 4 44 45 O

-16 18 -1 57 57 1 -1119 0 72 74 1 =-1%421 1 59 59 1 -6 6 3 108 103 1 -4 10 4 61 61 1

-1318 -1 32 34 1 -819 0 7 74 1 -1121 1 8 83 1 -3 6 3 98 9% 1 -110 4 49 48 0

-10 18 -1 61 61 1 -519 0 34 34 1 -821 1 67 66 1 0 6 3 274 274 O 911 4 34 34 0
-718 -1 50 50 1 =219 0 29 29 1 -521 1 56 55 1 -5 7 3 4 4 1 -6 11 4 85 88 1
-4 18 -1 29 28 1 -1620 0 44 446 1 -1322 1 88 89 1 -2 7 3 22 21 0 -311 4 55 52 0
-118 -1 41 40 1 -1320 0 59 58 1 -1022 1 19 18 1 -7 8 3 49 50 O 011 4 193 195 1

-1819 -1 52 53 1 -1020 0 93 92 1 0 1 2 197 193 1 -4 8 3 26 26 0 -1112 4 55 53 O

1519 -1 49 50 1 -720 0 58 57 1 -2 2 2 9 8 0 -1 8 3 109 107 1 -812 4 36 37 O

-1219 -1 30 33 1 -4 20 0 45 44 1 -1 3 2 191 18 O -9 9 3 8 8 1 512 4 47 46 O
919 -1 26 27 1 ~-1521 0 55 54 1 -3 4 2 67 66 O -6 9 3 116 118 1 212 & 26 24 O
-619 -1 78 79 1 -1221 0 91 93 1 0 4 2 5 7 1 -39 3 77 77 1 -1313 4 14 14 1
-319 -1 30 29 1 -921 0 93 93 1 -5 5 2 140 142 1 0 9 3 69 69 1 -1013 4 6 4 1

019 -1 54 54 1 -621 0 54 53 1 -2 5 2 112 110 1 -810 3 36 36 O -7 13 4 84 83 1

-17720 -1 16 16 1 =-1122 0 9 9 1 -4 6 2 9 93 1 -510 3 110 110 1 413 4 66 66 1

-14 20 -1 58 58 1 -11 1 8 75 0 -1 6 2 216 206 1 -210 3 87 8 1 -113 4 37 37 0

-1120 -1 40 40 1 02 1 9% 9 O -6 7 2 4 45 0 -1011 3 160 164 1 -1214 4 59 58 1
-820 -1 39 40 1 -2 3 1 17 116 1 -3 7 2 218 212 1 -711 3 58 56 0 -9 1% 4 46 44 O
-520 -1 56 57 1 -4 4 1 89 8 1 0 7 2 45 45 0 -4 11 3 38 38 0 -6 14 4 117 116 1
-220 -1 5 55 1 -1 4 1 8 8 1 -8 8 2 47 46 O -111 3 31 34 0 314 & 26 26 O

-16 21 -1 54 54 1 -3 5 1 48 47 O -5 8 2 42 40 0 -1212 3 47 48 O 014 4 54 55 1

-1321 -1 67 66 1 0 5 1 362 362 1 -2 8 2 79 77 1 -912 3 95 95 1 -1415 & 49 50 1



-10 21 -1 8 83 1 -5 6 1 153 148 1 =79 2 114 113 1 -612 3 31 32 0 -1115 4 75 74
=721 -1 59 59 1 -2 6 1 37 39 0 -4 9 2 87 86 1 312 3 42 44 O -8 15 4 44 46
-1222 -1 18 18 1 -7 7 1 78 75 1 -1 9 2 61 60 0 012 3 24 23 0 -515 4 83 83
-922 -1 9 89 1 47 1 118 106 1 -910 2 35 3% 0 -1113 3 35 34 O -215 4 80 80
-1 2 0 47 48 O -1 7 1 92 88 1 -6 10 2 122 124 1 -813 3 13 14 0 -1616 4 108 109
-3 3 0 65 60 O -6 8 1 114 110 1 -310 2 21 21 O -513 3 63 65 1 -1316 4 46 45
0 3 0 65 61 0 -3 8 1 61 59 0 010 2 109 109 1 213 3 67 68 1 -1016 &4 118 117
-2 4 0 222 222 1 0 81 28 28 0 -1111 2 6 5 1 -1314 3 246 25 O -7 16 4 63 62
-4 5 0 8 8 1 -8 9 1 8 79 1 -811 2 9% 95 1 -1014 3 21 19 O -4 16 4 97 96
-1 5 0 8 8 1 -5 9 1 41 42 0 511 2 112 113 1 -7 1% 3 90 93 1 -116 4 77 76
-6 6 0 56 58 0 2.9 1 177 17461 211 2 29 28 O 414 3 43 42 0 -1517 4 51 50
-3 6 0 32 28 0 -1010 1 257 259 1 -1012 2 43 45 O 114 3 49 49 0 -1217 4 48 49
0 6 0 57 59 0 -710 1 60 60 O =712 2 54 55 0 -1515 3 97 99 1 917 4 42 42
-5 7 0 17 16 0 410 1 12 13 1 412 2 8 8 1 -1215 3 51 54 0 -6 17 4 92 9
-2 7 0 17 16 0 -110 1 88 88 1 112 2 61 60 1 -915 3 101 102 1 -317 4 30 30
-7 8 0 50 49 0 -911 1 58 58 0 ~-1213 2 57 58 O 615 3 9% 94 1 017 &4 46 45
-4 8 0 73 67 O -6 11 1 142 141 1 913 2 70 72 1 -315 3 10 9 1 -1718 4 37 37
-1 8 0 51 49 0 311 1 70 70 1 613 2 36 37 0 015 3 12 13 1 -1418 4 51 52
-9 9 0 173 170 1 011 1 180 18 1 -:313 2 37 36 0 ~-1%416 3 28 27 1 -1118 4 29 28
-6 9 0 48 50 0 -1112 1 13 114 1 0133 2 70 71 1 -1116 3 50 51 O -8 18 4 28 27
-3 9 0 48 50 O -812 1 66 67 1 -1414 2 42 42 O -816 3 70 70 1 518 4 73 72
0 9 0 172 170 1 512 1 67 70 1 -1114 2 36 35 0 516 3 9% 96 1 -2 18 4 52 52
-810 0 98 101 1 =212 1 75 76 1 -8 14 2 105 106 1 -216 3 27r 27 1 -1319 4 15 16
-510 0 254 254 1 -1313 1 56 56 1 -514 2 56 57 0 -1617 3 53 53 1 -1019 4 25 25
-210 0 102 100 1 -1013 1 8 87 1 =214 2 55 54 0 -1317 3 43 43 1 -7 19 4 37 38
-10 11 0 200 202 1 -713 1 30 30 0 -131 2 38 3 0 =-1017 3 53 53 1 419 4 12 N
-7 11 0 105 106 1 -413 1 58 59 0 =-1015 2 57 56 1 717 3 69 68 1 -1220 4 12 12
-4 11 0 105 106 1 113 1 15 15 0 -715 2 53 53 0 -4 17 3 66 65 1 -920 4 55 54
-111 0 201 202 1 -1214 1 96 96 1 415 2 8 83 1 117 3 72 72 1 0 1 5 123 119
-1212 0 78 80 1 914 1 79 80 1 -115 2 55 56 1 -1818 3 66 66 1 -2 2 5 84 84
-912 0 133 137 1 -6 1% 1 39 39 0 -1516 2 53 52 1 -1518 3 38 38 1 -1 3 5 37 38
612 0 179 182 1 -31% 1 7 7 1 -1216 2 73 73 1 -1218 3 79 78 1 -3 4 5 34 35
=312 0 135 138 1 014 1 8 83 1 -916 2 47 47 O -918 3 83 83 1 0 4 5 160 163
012 0o 79 8 1 =-1415 1 38 38 0 616 2 77 75 1 -6 18 3 37 37 1 -5 5 5 284 289
-1113 0 57 57 0 -1115 1 93 9 1 -316 2 8 88 1 -318 3 58 58 1 -2 55 9 9
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Observed and calculated structure factors for tour2-3 in R3m Page

h k L Fo Fc s h k Fo Fc s h k L Fo Fc s h k L Fo Fc s h k 1 Fo Fc
4 6 5 14 12 0 -916 5 47 47 1 -111 6 70 68 1 -1 77 19 19 1 -1 6 8 79 78
-1 6 5 60 62 1 616 5 T4 76 1 -1212 6 72 72 1 -6 8 7 22 22 1 -6 7 8 37 36
-6 7 5 76 75 1 -316 5 58 58 1 -912 6 74 73 1 -3 8 7 48 47 O -3 7 8 103 103
-3 7 5 102 102 1 016 5 69 69 1 612 6 T4 T4 1 0 8 7 67 67 1 0 7 8 26 26

0 7 5 9 10 1 -1417 5 80 80 1 ;312 6 42 41 O -8 9 7 3 35 0 -8 8 8 20 20
-8 8 5 77 77 1 -1117 5 70 70 1 012 6 39 39 1 -5 9 7 28 27 1 -5 8 8 62 62
-5 8 5 18 17 O -817 5 15 15 1 -1113 6 7 5 1 -2 97 32 32 1 -2 8 8 60 60
-2 85 20 19 O -517 5 38 38 1 -813 6 21 21 1 ~-1010 7 33 32 1 -7 9 8 33 32
-7 95 68 70 1 217 5 12 111 -513 6 11 10 1 =710 7 75 75 1 -4 9 8 104 103
-4 9 5 3 32 0 -1318 5 22 21 1 213 6 62 61 1 -4 10 7 38 38 1 -1 9 8 23 23
-1 9 5 53 53 0 -1018 5 30 31 1 -1314 6 35 36 1 -110 7 16 15 1 -910 8 14 14
-910 5 24 24 O -718 5 53 53 1 -1014 6 19 19 1 911 7 22 21 1 -6 10 8 58 57
-610 5 55 55 0 -418 5 73 72 1 -7 14 6 74 73 1 -6 11 7 68 68 1 -310 8 13 13
-310 5 11 10 1 -1219 5 34 35 1 414 6 13 14 1 311 7 44 42 1 010 8 36 37

010 5 90 92 1 -919 5 3 1 -3 -114 6 30 28 1 o1 7 70 70 1 -1111 8 40 39

-1111 5 68 68 1 0 0 6 200 202 1 ~-151 6 8 79 1 -1112 7 18 18 1 -811 8 18 17
-811 5 34 34 0 -1 2 6 59 59 1 -1215 6 13 13 1 -812 7 33 34 1 -5 11 8 123 120
-5 11 5 164 163 1 -3 3 6 111 113 1 915 6 26 26 1 512 7 27 26 1 -211 8 39 38
2211 5 76 74 1 0 3 6 8 8 1 615 6 20 19 1 -212 7 20 20 1 ~-1012 8 20 20

-1012 5 28 28 O -2 4 6 34 35 0 -315 6 26 25 1 -1313 7 58 57 1 -7 12 8 52 50
712 5 68 66 1 -4 5 6 13 12 1 015 6 68 67 1 -1013 7 35 34 1 -4 12 8 30 29
412 5 72 71 1 -1 5 6 60 60 1 -1416 6 20 18 1 =713 7 61 60 1 -6 13 8 73 72
112 5 79 79 1 -6 6 6 62 61 1 -1116 6 39 40 1 =413 7 77 77 1 0 09 78 78

-1213 5 68 67 1 -3 6 6 78 78 1 -816 6 28 28 1 -113 7 31 30 1 -1 2 9 27 27
-913 5 70 73 1 0 6 6 122 119 1 516 6 8 83 1 -1214 7 48 47 1 -3 3 9 81 &
-613 5 62 61 1 -5 7 6 46 45 0 216 6 20 21 1 914 7 51 52 1 0 3 9 57 57
;313 5 9% 9% 1 -2 7 6 47 46 0 -1017 6 38 35 1 -6 14 7 36 34 1 -2 4 9 30 29

013 5 75 73 1 -7 8 6 30 30 O -717 6 28 28 1 314 7 26 26 1 -4 5 9 53 52

=14 14 5 74 73 1 -4 8 6 71 71 1 -1 1 7 53 5 0 -1115 7 32 32 1 -1 5 9 99 99

-1114 5 62 61 1 -1 8 6 66 66 1 0 2 7 74 75 1 -815 7 52 52 1 -6 6 9 9% 93

-814 5 57 57 1 -9 9 6 93 93 1 -2 3 7 47 47 O 515 7 76 76 1 -3 6 9 40 39
-514 5 70 70 1 -6 9 6 28 28 O -4 4 7 78 78 1 018 8 90 1 0 6 9 8 86
=214 5 30 29 1 -3 9 6 29 28 O -1 4 7 33 33 0 -2 2 8 271 27 O -5 7 9 20 19

-1315 5 13 10 1 0 9 6 100 99 1 -3 5 7 55 55 1 -1'3 8 5 50 1 -2 7 9 30 29

-10 15 5 143 143 1 -810 6 26 26 O 0 5 7 4 47 O -3 4 8 38 37 0 -7 8 9 63 62

=715 5 60 58 1 -5 10 6 137 137 1 -5 6 7 102 100 1 0 4 8 27 26 1 -4 8 9 42 42
-4 15 5 28 27 1 -210 6 65 64 1 -2 6 7 33 32 0 -5 5 8 52 51 1 -1 8 9 47 45
-115 5 41 39 1 -1011 6 69 68 1 -7 7 7 54 53 0 -2 5 8 58 57 1 -6 9 9 31 31

-1516 5 79 81 1 -711 6 38 38 0 -4 7 7 89 89 1 -4 6 8 34 34 1 -3 9 9 50 50

1216 5 74 74 1 -4 11 6 12 12 1
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