Table 3c. Anistropic displacement parameters (e.s.d.´s in parentheses) for K2Mg(SO4)2 · 4H2O at 100 K, for K2Mn(SO4)2 · 4H2O at 110 K, and for K2Fe(SO4)2 · 4H2O at 185K (this order).

PRIVATE
 

U11
U22
U33

U23
U13
U12

K1
0.00950(13)

0.00721(14)

0.00877(13)
0.00021(9)
0.00055(10)
0.00048(9)

 
0.01085(17)

0.00805(16)

0.00994(15)
0.00007(11)
0.00074(11)
0.00052(12)

 
0.01688(14)

0.01196(14)

0.01496(14)
0.00003(10)
0.00066(10)
0.00069(10)

K2
0.00847(13)

0.00749(13)

0.00841(13)
0.00027(9)
0.00073(9)
-0.00017(9)

 
0.00957(17)

0.00874(16)

0.00958(15)
0.00052(11)
0.00087(11)
-0.00040(12)

 
0.01434(14)

0.01282(14)

0.01439(14)
0.00099(10)
0.00089(10)
-0.00033(9)

Me1
0.0045(3)

0.0060(3)

0.0065(3)
0.00001(19)
0.0004(2)
-0.00004(18)

 
0.00492(16)

0.00598(16)

0.00682(16)
0.00015(10)
0.00004(11)
0.00005(11)

 
0.00715(13)

0.00807(14)

0.00998(14)
0.00003(8)
0.00002(9)
0.00025(8)

Me2
0.0050(3)

0.0052(3)

0.0056(3)
0.00005(19)
0.0004(2)
0.00004(18)

 
0.00526(16)

0.00578(16)

0.00604(16)
0.00016(10)
0.00079(11)
0.00011(11)

 
0.00667(13)

0.00790(14)

0.00891(13)
0.00012(8)
0.00059(9)
0.00010(7)

So
0.00475(14)

0.00521(15)

0.00490(15)
0.00015(9)
0.00042(11)
0.00014(9)

 
0.00576(18)

0.00620(18)

0.00581(17)
-0.00006(12)
0.00093(12)
0.00004(13)

 
0.00845(15)

0.00913(16)

0.00821(15)
0.00019(9)
0.00097(11)
0.00013(9)

Sd
0.00456(14)

0.00463(15)

0.00525(14)
0.00035(9)
0.00037(11)
-0.00020(9)

 
0.00556(18)

0.00576(17)

0.00575(17)
0.00037(12)
0.00078(12)
-0.00003(13)

 
0.00716(14)

0.00796(15)

0.00866(15)
0.00059(9)
0.00077(11)
-0.00034(9)

O1A
0.0101(4)

0.0077(4)

0.0083(4)
0.0023(3)
0.0005(3)
0.0029(3)

 
0.0127(5)

0.0089(5)

0.0093(5)
0.0024(4)
0.0015(4)
0.0042(4)

 
0.0208(5)

0.0133(5)

0.0132(4)
0.0028(4)
0.0015(4)
0.0066(4)

O1B
0.0107(4)

0.0078(4)

0.0096(4)
-0.0023(3)
0.0010(3)
-0.0029(3)

 
0.0153(6)

0.0081(5)

0.0103(5)
-0.0020(4)
0.0013(4)
-0.0031(4)

 
0.0234(5)

0.0121(5)

0.0164(5)
-0.0037(4)
0.0023(4)
-0.0055(4)

O2A
0.0081(4)

0.0083(4)

0.0103(4)
-0.0014(3)
0.0025(3)
0.0020(3)

 
0.0089(5)

0.0096(5)

0.0126(5)
-0.0009(4)
0.0039(4)
0.0026(4)

 
0.0130(4)

0.0143(5)

0.0183(5)
-0.0022(4)
0.0048(3)
0.0033(3)

O2B
0.0107(4)

0.0064(4)

0.0122(4)
0.0015(3)
0.0016(3)
-0.0018(3)

 
0.0122(5)

0.0071(5)

0.0138(5)
0.0015(4)
0.0022(4)
-0.0028(4)

 
0.0192(5)

0.0097(4)

0.0214(5)
0.0024(4)
0.0014(4)
-0.0038(3)

O3
0.0042(4)

0.0163(5)

0.0141(5)
-0.0009(3)
-0.0005(4)
0.0001(3)

 
0.0055(5)

0.0225(6)

0.0164(6)
-0.0026(5)
-0.0003(4)
0.0003(5)

 
0.0073(5)

0.0364(7)

0.0211(6)
-0.0031(4)
-0.0008(4)
0.0006(4)

O4
0.0188(5)

0.0099(5)

0.0064(4)
0.0004(3)
0.0048(4)
0.0007(3)

 
0.0223(6)

0.0096(5)

0.0062(5)
0.0005(4)
0.0045(4)
0.0005(4)

 
0.0338(6)

0.0152(5)

0.0091(5)
0.0007(3)
0.0066(4)
0.0018(4)

O5
0.0043(4)

0.0096(4)

0.0086(4)
0.0003(3)
0.0003(3)
0.0001(3)

 
0.0043(5)

0.0125(6)

0.0103(5)
0.0007(4)
0.0007(4)
0.0000(4)

 
0.0070(4)

0.0170(5)

0.0136(5)
0.0017(3)
0.0006(3)
0.0004(3)

O6
0.0116(4)

0.0114(4)

0.0063(4)
0.0018(3)
-0.0011(3)
-0.0006(3)

 
0.0131(6)

0.0123(5)

0.0068(5)
0.0017(4)
-0.0010(4)
-0.0010(4)

 
0.0192(5)

0.0190(5)

0.0101(4)
0.0031(4)
-0.0024(4)
-0.0015(4)

OW1A
0.0084(4)

0.0077(4)

0.0073(4)
-0.0004(3)
0.0003(3)
-0.0020(3)

 
0.0101(5)

0.0097(5)

0.0086(5)
0.0001(4)
0.0009(4)
-0.0030(4)

 
0.0145(4)

0.0119(5)

0.0124(4)
-0.0006(4)
0.0009(4)
-0.0030(3)

OW1B
0.0099(4)

0.0068(4)

0.0075(4)
0.0003(3)
-0.0001(3)
0.0018(3)

 
0.0111(6)

0.0085(5)

0.0090(5)
0.0002(4)
0.0001(4)
0.0022(5)

 
0.0161(4)

0.0107(5)

0.0130(5)
0.0001(4)
-0.0006(4)
0.0034(4)

OW2
0.0107(4)

0.0067(5)

0.0177(5)
0.0004(3)
0.0071(4)
0.0006(3)

 
0.0144(6)

0.0073(6)

0.0235(6)
0.0000(4)
0.0105(5)
0.0003(5)

 
0.0195(5)

0.0090(5)

0.0317(6)
0.0004(4)
0.0128(5)
0.0016(4)

OW3
0.0084(4)

0.0180(5)

0.0073(4)
-0.0002(3)
0.0020(4)
-0.0025(3)

 
0.0101(6)

0.0220(7)

0.0082(5)
0.0004(4)
0.0029(5)
-0.0036(5)

 
0.0148(5)

0.0312(6)

0.0115(5)
-0.0002(4)
0.0036(4)
-0.0048(4)

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).

