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Table 6. Atomic coordinates (A x 104) and equivalent isotropic U(eq) and anisotropic
displacement parameters (A2 x 103)

for 120853 n.5. U(eq? is defined as one third of the trace of the orthogonalized Uij tensor.
a

The anisotropic displacement factor exponent takes the form: -2 pi™2 [ h"2 a*™2 U1l + ... + 2 h
k a* b* Ul12

X y z u(eq) Uil uz22 u33 uz23
u13 u12
2 %%) 38%%§1) 3392(1) 1203(2) 7(D) 5(1) 8(D) 8(1) 0(1)
2 %%) 38%%§1) 1780(1) 6488(2) 7(D) 5(1) 8(D) 7(D) 0(1)
g %l) ?%ﬁ?(l) 5099(1) 3090(2) 9(1) 10(2) 6(1) 9(1D) -1()
g %%) 62?%§1) 9982(1) 8052(2) 10(2) 11(2) 7(D) 11(2) 1)
g E%) Gg?ggl) 0(%668(1) 40(2) 7(D) 6(1) 9(1) 7(D) -
g i;) 5gz?§1) 2403(1) 4970(2) 8() 7(D) 9(1) 7(D) 2D
izg%) 58%%§1) 3479(1) 2265(1) 5(1) 4(1) 5(1) 6(1) 0(1)
izgg) 587%§1) 1628(1) 7305(1) 5(1) 4(1) 5(1) 6(1) 0(1)
¥%%) 2800 3477(1) 7500 6(1) 5(1) 5(1) 7() 0
¥%1) 2800 1597(1) 2500 7() 6(1) 7() 7() 0
g%l) 2300 5520(1) 2500 10(2) 11(2) 8() 8() 0
M%%l) 2580 9506(1) 7500 10(2) 13(2) 6(1) 9(1) 0
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