Table  8. (For deposit) Atomic coordinates, Ueq. and site occupancy (SOF) for IG_HT_200.  
	IG_HT_200
	
	
	
	

	
	x
	y
	z
	Ueq.
	SOF

	Ca1
	0.1889(6)
	0.5900(2)
	0.2424(3)
	0.0336(16)
	0.838(15)

	Ca1B
	0.5264(8)
	0.1236(3)
	0.2803(3)
	0.053(2)
	0.809(17)

	Si1
	0.3497(5)
	0.3338(3)
	-0.0418(3)
	0.0211(9)
	

	Si2
	0.2409(6)
	0.6502(2)
	-0.0755(3)
	0.0228(10)
	

	Si3
	0.9869(6)
	0.5267(2)
	-0.0087(3)
	0.0194(9)
	

	Si4
	0.5194(6)
	0.2387(3)
	0.6858(3)
	0.0244(10)
	

	Si5
	0.4390(6)
	0.4307(3)
	0.3495(3)
	0.0224(10)
	

	Si6
	0.3200(5)
	0.7608(3)
	0.1081(3)
	0.0211(9)
	

	Al1
	0.6743(6)
	0.6611(3)
	-0.0574(4)
	0.0241(11)
	

	Al2
	0.2372(6)
	0.4177(3)
	0.1333(3)
	0.0221(10)
	

	Si1B
	0.8002(14)
	0.3483(7)
	0.4458(8)
	0.034(2)
	0.5

	Si1F
	0.7550(13)
	0.3164(6)
	0.3766(7)
	0.026(2)
	0.5

	Si2B
	0.8155(6)
	0.6692(2)
	0.4448(3)
	0.0213(9)
	

	Si3B
	0.5459(6)
	0.5481(3)
	0.5116(3)
	0.0234(10)
	

	Si4B
	0.0972(7)
	0.2430(3)
	0.1917(3)
	0.0307(11)
	

	Si5B
	0.0342(6)
	0.8837(3)
	0.1466(3)
	0.0222(9)
	

	Si6B
	0.1636(6)
	0.2944(3)
	0.3916(3)
	0.0215(9)
	

	Al1B
	0.2577(6)
	0.6842(3)
	0.4749(3)
	0.0254(11)
	

	Al2B
	0.7162(13)
	0.4080(6)
	0.6463(7)
	0.020(2)
	0.5

	Al2F
	0.6413(15)
	0.4242(6)
	0.6896(8)
	0.026(2)
	0.5

	O1
	0.3003(15)
	0.2410(6)
	-0.0238(8)
	0.027(2)
	

	O2
	0.4382(13)
	0.6357(6)
	-0.1092(8)
	0.022(2)
	

	O3
	0.8071(17)
	0.5843(8)
	-0.0019(9)
	0.040(3)
	

	O4
	0.7438(16)
	0.6844(8)
	-0.1618(9)
	0.037(3)
	

	O5
	0.8091(15)
	0.8708(6)
	0.1286(8)
	0.026(2)
	

	O6
	0.3699(15)
	0.3901(7)
	0.0506(7)
	0.026(2)
	

	O7
	0.4496(14)
	0.8320(6)
	0.0798(8)
	0.023(2)
	

	O8
	0.1267(14)
	0.5657(6)
	-0.0708(8)
	0.025(2)
	

	O9
	0.1142(19)
	0.7106(8)
	-0.1520(10)
	0.048(3)
	

	O10
	0.2739(16)
	0.6920(9)
	0.0276(8)
	0.046(4)
	

	O11
	0.0811(15)
	0.9406(7)
	0.0599(8)
	0.030(3)
	

	O12
	0.1006(16)
	0.5066(7)
	0.0972(7)
	0.031(3)
	

	O13
	0.1161(17)
	0.3326(8)
	0.1596(7)
	0.035(3)
	

	O14
	0.4130(16)
	0.7099(7)
	0.2031(8)
	0.029(3)
	

	O15
	0.3519(16)
	0.4595(7)
	0.2416(8)
	0.035(3)
	

	O16
	0.3296(17)
	0.3516(8)
	0.3792(9)
	0.045(4)
	

	O1B
	0.739(2)
	0.2670(11)
	0.4567(16)
	0.099(8)
	

	O2B
	0.0242(15)
	0.6498(7)
	0.4365(8)
	0.032(3)
	

	O3B
	0.4161(17)
	0.6150(7)
	0.5492(8)
	0.033(3)
	

	O4B
	0.3437(15)
	0.6865(7)
	0.3705(8)
	0.029(3)
	

	O5B
	0.6568(16)
	0.4029(7)
	0.3585(8)
	0.032(3)
	

	O6B
	0.803(4)
	0.376(2)
	0.548(2)
	0.069(13)
	0.55(5)

	O7B
	0.978(3)
	0.3456(11)
	0.3871(13)
	0.080(5)
	

	O8B
	0.7279(15)
	0.5878(7)
	0.4812(7)
	0.029(3)
	

	O9B
	0.6928(15)
	0.7027(7)
	0.3414(7)
	0.027(3)
	

	O10B
	0.7824(18)
	0.7417(8)
	0.5136(9)
	0.045(3)
	

	O11B
	0.4135(17)
	0.5067(8)
	0.4193(9)
	0.042(3)
	

	O12B
	0.613(2)
	0.4890(10)
	0.5994(14)
	0.082(7)
	

	O13B
	0.5291(15)
	0.3351(8)
	0.6729(7)
	0.033(3)
	

	O14B
	0.143(2)
	0.2284(10)
	0.3093(12)
	0.070(5)
	

	O15B
	0.1227(15)
	0.9172(7)
	0.2528(9)
	0.037(3)
	

	O16B
	0.1272(16)
	0.7963(7)
	0.1272(8)
	0.030(3)
	

	OA2F
	0.513(4)
	0.4946(16)
	0.7551(18)
	0.042(10)
	0.51(5)

	OS1F
	0.674(3)
	0.2496(15)
	0.2979(16)
	0.022(9)
	0.43(4)

	W1
	0.908(2)
	0.6607(10)
	0.1988(12)
	0.063(7)
	0.94(5)

	W2
	0.883(5)
	0.084(2)
	0.308(2)
	0.064(15)
	0.44(5)

	W4
	0.978(4)
	0.5102(18)
	0.307(2)
	0.083(12)
	0.66(5)

	W5
	0.344(6)
	0.493(2)
	0.752(3)
	0.062(16)
	0.42(5)


