Table 4. (for deposit) Results of bond valence calculations for parthéite (RT), parameters from Brown and Altermatt (1985). 
	Site
	O1
	O2
	O3
	O4
	O5
	O6
	O7
	O8
	O9
	O10
	O11
	Bvs*

	Si1
	1.03


	1.01
	1.02
	
	
	
	
	0.96 2x ↓
	
	
	
	4.02

	Si2
	
	
	
	1.00
	0.98
	1.06
	1.00
	
	
	
	
	4.04

	Al1
	0.80
	0.77
	
	0.74
	
	
	
	
	0.74
	
	
	3.05

	Al2
	
	
	0.76
	
	0.76
	0.81
	0.77
	
	
	
	
	3.10

	Ca
	
	
	0.18
	0.25
	0.24
	
	0.24
	
	0.33
	0.29
	0.37
	1.90

	H1
	0.2
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	0.8
	1

	H2
	
	0.2
	
	
	
	
	
	
	
	
	0.8
	1

	H3
	
	
	
	
	
	0.2
	
	
	0.8
	
	
	1

	H4
	
	
	0.1
	
	
	
	
	0.1 2x ↓
	
	0.8
	
	1

	H5
	
	0.2
	
	
	
	
	
	
	
	0.8
	
	1

	Bvs* without H
	1.83
	1.78
	1.96
	1.99
	1.98
	1.87
	2.01
	1.92
	1.07
	
	
	

	Bvs*    with H
	2.03
	2.18
	2.06
	1.99
	1.98
	2.07
	1.99
	2.12
	1.87
	1.89
	1.97
	


*bond valence sum

