structure of argentobaumhauerite                                                                 Topa & Makovicky

Table 3a.  Anisotropic displacement parameters (Å2) for argentobaumhauerite.
	Atom
	U11
	U22
	U33
	U23
	U13
	U12

	Pb1
	0.0421(4)
	0.0265(3)
	0.0316(4)
	 0.0025(3)
	 0.0031(3)
	 0.0090(3)

	Pb2
	0.0306(4)
	0.0290(3)
	0.0363(4)
	-0.0099(3)
	 0.0048(3)
	 0.0003(3)

	Pb3
	0.0531(5)
	0.0314(4)
	0.0430(4)
	-0.0015(3)
	-0.0047(4)
	-0.0094(3)

	Pb4
	0.0452(4)
	0.0267(3)
	0.0309(4)
	-0.0077(3)
	-0.0036(3)
	 0.0110(3)

	Pb5
	0.0217(3)
	0.0272(3)
	0.0251(3)
	-0.0060(3)
	 0.0030(3)
	-0.0035(3)

	Pb6
	0.0249(4)
	0.0286(3)
	0.0360(4)
	-0.0089(3)
	-0.0001(3)
	-0.0007(3)

	Pb7
	0.0600(5)
	0.0373(4)
	0.0376(4)
	-0.0139(3)
	-0.0134(4)
	 0.0253(4)

	Pb8
	0.0274(4)
	0.0269(3)
	0.0322(4)
	-0.0059(3)
	 0.0001(3)
	 0.0040(3)

	Pb9
	0.0543(5)
	0.0395(4)
	0.0481(5)
	-0.0198(4)
	 0.0196(4)
	-0.0220(4)

	Pb10
	0.0332(4)
	0.0256(3)
	0.0312(4)
	 0.0000(3)
	 0.0021(3)
	 0.0090(3)

	Ag
	0.0522(9)
	0.0388(7)
	0.0496(9)
	 0.0011(5)
	-0.0259(6)
	-0.0156(5)

	Pb11
	0.0522(9)
	0.0388(7)
	0.0496(9)
	 0.0011(5)
	-0.0259(6)
	-0.0156(5)

	As1
	0.0592(15)
	0.0343(12)
	0.123(2)
	 0.0183(12)
	-0.0213(13)
	 0.0001(9)

	Sb
	0.0592(15)
	0.0343(12)
	0.123(2)
	 0.0183(12)
	-0.0213(13)
	 0.0001(9)

	As2
	0.0336(10)
	0.0505(11)
	0.0330(10)
	-0.0100(9)
	-0.0048(8)
	 0.0229(9)

	As3
	0.0262(9)
	0.0201(8)
	0.0261(9)
	-0.0046(7)
	 0.0061(7)
	 0.0014(7)

	As4
	0.0279(9)
	0.0198(8)
	0.0300(9)
	-0.0021(7)
	 0.0070(7)
	 0.0058(7)

	As5
	0.0328(10)
	0.0560(12)
	0.0243(10)
	-0.0136(9)
	-0.0076(8)
	 0.0238(9)

	As6
	0.0203(9)
	0.0639(12)
	0.0224(9)
	-0.0190(9)
	 0.0038(7)
	-0.0124(8)

	As7
	0.0281(9)
	0.0166(8)
	0.0178(8)
	-0.0027(6)
	-0.0023(7)
	 0.0005(7)

	As8
	0.0238(9)
	0.0169(8)
	0.0221(9)
	 0.0006(7)
	-0.0034(7)
	 0.0017(7)

	As9
	0.0175(8)
	0.0143(7)
	0.0194(8)
	-0.0021(6)
	-0.0023(6)
	 0.0017(6)

	As10
	0.0177(8)
	0.0256(8)
	0.0218(9)
	-0.0003(7)
	 0.0039(7)
	 0.0048(7)

	As11
	0.0202(8)
	0.0149(7)
	0.0176(8)
	-0.0017(6)
	-0.0016(6)
	 0.0016(6)

	As12
	0.0158(8)
	0.0158(7)
	0.0200(8)
	-0.0043(6)
	 0.0012(6)
	 0.0026(6)

	As13
	0.0190(8)
	0.0258(8)
	0.0208(9)
	 0.0009(7)
	-0.0042(7)
	-0.0055(7)

	As14
	0.0206(8)
	0.0156(7)
	0.0182(8)
	-0.0017(6)
	 0.0016(6)
	 0.0009(6)

	As15
	0.0657(15)
	0.0535(13)
	0.154(2)
	-0.0536(13)
	-0.0338(13)
	 0.0186(9)

	Pb12
	0.0657(15)
	0.0535(13)
	0.154(2)
	-0.0536(13)
	-0.0338(13)
	 0.0186(9)

	As16
	0.0232(8)
	0.0169(8)
	0.0174(8)
	-0.0013(6)
	 0.0022(7)
	-0.0001(6)

	As17
	0.0282(10)
	0.0456(11)
	0.0390(11)
	 0.0141(9)
	-0.0125(8)
	-0.0141(8)

	
	
	
	
	
	
	

	Atom
	U11
	U22
	U33
	U23
	U13
	U12

	S1
	0.027(2)
	0.022(2)
	0.042(3)
	-0.0054(19)
	 0.0095(19)
	 0.0015(18)

	S2
	0.029(2)
	0.019(2)
	0.065(3)
	-0.010(2)
	 0.016(2)
	 0.0030(18)

	S3
	0.021(2)
	0.019(2)
	0.083(4)
	-0.015(2)
	 0.013(2)
	-0.0030(18)

	S4
	0.035(2)
	0.0135(19)
	0.037(3)
	-0.0052(18)
	 0.0067(19)
	 0.0023(17)

	S5
	0.025(2)
	0.024(2)
	0.024(2)
	-0.0023(17)
	 0.0048(17)
	 0.0052(17)

	S6
	0.029(2)
	0.042(3)
	0.025(2)
	 0.000(2)
	 0.0024(19)
	 0.005(2)

	S7
	0.034(2)
	0.027(2)
	0.033(2)
	-0.0016(19)
	 0.005(2)
	 0.0010(19)

	S8
	0.027(2)
	0.019(2)
	0.041(3)
	 0.0020(19)
	 0.0073(19)
	 0.0040(17)

	S9
	0.031(2)
	0.019(2)
	0.028(2)
	-0.0064(17)
	 0.0107(18)
	-0.0013(17)

	S10
	0.021(2)
	0.022(2)
	0.022(2)
	-0.0009(17)
	-0.0017(17)
	 0.0021(16)

	S11
	0.017(2)
	0.024(2)
	0.021(2)
	-0.0033(16)
	 0.0048(16)
	 0.0029(16)

	S12
	0.020(2)
	0.021(2)
	0.029(2)
	-0.0031(17)
	 0.0016(17)
	 0.0041(16)

	S13
	0.024(2)
	0.0146(18)
	0.027(2)
	-0.0028(16)
	 0.0009(17)
	-0.0011(16)

	S14
	0.018(2)
	0.0129(18)
	0.021(2)
	-0.0015(15)
	 0.0018(16)
	 0.0004(15)

	S15
	0.019(2)
	0.023(2)
	0.031(2)
	 0.0030(18)
	-0.0025(17)
	 0.0002(16)

	S16
	0.021(2)
	0.0169(18)
	0.020(2)
	-0.0045(16)
	 0.0010(16)
	 0.0031(16)

	S17
	0.025(2)
	0.0158(19)
	0.038(2)
	-0.0078(18)
	-0.0101(19)
	 0.0018(16)

	S18
	0.025(2)
	0.0154(18)
	0.025(2)
	-0.0011(16)
	-0.0066(17)
	-0.0031(16)

	S19
	0.020(2)
	0.0147(18)
	0.026(2)
	-0.0039(16)
	-0.0039(17)
	-0.0013(15)

	S20
	0.016(2)
	0.0166(19)
	0.040(2)
	-0.0058(18)
	-0.0061(18)
	 0.0017(16)

	S21
	0.018(2)
	0.0195(19)
	0.024(2)
	-0.0072(16)
	-0.0007(16)
	 0.0001(16)

	S22
	0.0165(19)
	0.0193(19)
	0.020(2)
	-0.0032(16)
	 0.0033(16)
	-0.0008(16)

	S23
	0.0123(19)
	0.0148(18)
	0.024(2)
	-0.0034(16)
	 0.0010(16)
	 0.0016(15)

	S24
	0.020(2)
	0.0185(19)
	0.020(2)
	-0.0025(16)
	 0.0028(16)
	-0.0020(16)

	S25
	0.014(2)
	0.0210(19)
	0.026(2)
	-0.0039(17)
	 0.0029(16)
	-0.0032(16)

	S26
	0.019(2)
	0.0197(19)
	0.021(2)
	-0.0026(16)
	 0.0032(16)
	 0.0000(16)

	S27
	0.019(2)
	0.0216(19)
	0.020(2)
	-0.0004(16)
	-0.0049(16)
	 0.0013(16)

	S28
	0.017(2)
	0.0206(19)
	0.026(2)
	-0.0038(17)
	-0.0043(16)
	 0.0025(16)

	S29
	0.014(2)
	0.0153(19)
	0.034(2)
	-0.0048(17)
	 0.0017(17)
	-0.0015(15)

	S30
	0.017(2)
	0.023(2)
	0.021(2)
	-0.0011(16)
	-0.0015(16)
	 0.0019(16)

	S31
	0.021(2)
	0.0173(19)
	0.028(2)
	-0.0032(17)
	-0.0011(17)
	-0.0013(16)

	S32
	0.017(2)
	0.020(2)
	0.042(3)
	-0.0021(18)
	 0.0001(18)
	-0.0020(16)

	S33
	0.019(2)
	0.021(2)
	0.028(2)
	-0.0081(17)
	 0.0010(17)
	 0.0018(16)

	S34
	0.024(2)
	0.022(2)
	0.022(2)
	-0.0061(17)
	-0.0033(17)
	 0.0030(17)

	S35
	0.024(2)
	0.025(2)
	0.025(2)
	-0.0039(17)
	-0.0025(17)
	-0.0037(17)

	S36
	0.030(2)
	0.026(2)
	0.043(3)
	-0.012(2)
	 0.010(2)
	-0.0054(19)


Table 3b. Anisotropic displacement parameters (Å2) for baumhauerite.
	Atom
	U11
	U22
	U33
	U23
	U13
	U12

	Pb1
	0.0283(11)
	0.0267(10)
	0.0344(12)
	-0.0019(9)
	 0.0089(9)
	-0.0004(8)

	Pb2
	0.0449(12)
	0.0322(11)
	0.0324(12)
	-0.0095(9)
	 0.0133(10)
	-0.0155(9)

	Pb3
	0.0350(11)
	0.0210(9)
	0.0269(11)
	 0.0002(8)
	 0.0031(9)
	 0.0026(7)

	Pb4
	0.0455(18)
	0.0387(17)
	0.069(2)
	 0.0154(13)
	 0.0290(15)
	 0.0103(12)

	As17
	0.0455(18)
	0.0387(17)
	0.069(2)
	 0.0154(13)
	 0.0290(15)
	 0.0103(12)

	Pb5
	0.0261(10)
	0.0230(9)
	0.0253(11)
	-0.0004(8)
	 0.0016(8)
	-0.0065(7)

	Pb6
	0.0486(13)
	0.0308(11)
	0.0366(12)
	 0.0063(9)
	 0.0132(10)
	 0.0152(9)

	Pb7
	0.0261(11)
	0.0249(10)
	0.0305(11)
	-0.0001(8)
	 0.0023(9)
	-0.0051(8)

	Pb8
	0.0460(13)
	0.0294(10)
	0.0343(12)
	 0.0047(9)
	-0.0080(10)
	-0.0140(9)

	Pb9
	0.0278(11)
	0.0241(9)
	0.0348(12)
	 0.0014(8)
	 0.0063(9)
	 0.0015(8)

	Pb10
	0.0236(10)
	0.0269(9)
	0.0210(10)
	 0.0004(7)
	 0.0026(8)
	 0.0020(7)

	Pb11
	0.0424(13)
	0.0240(10)
	0.0356(13)
	 0.0019(9)
	 0.0019(10)
	-0.0070(8)

	Pb12
	0.0436(13)
	0.0306(11)
	0.0403(13)
	-0.0076(9)
	 0.0011(10)
	 0.0080(9)

	As1
	0.021(2)
	0.013(2)
	0.018(2)
	-0.0009(18)
	-0.0032(19)
	-0.0069(17)

	As2
	0.023(3)
	0.022(2)
	0.016(3)
	 0.0010(19)
	 0.005(2)
	-0.0002(19)

	As3
	0.034(3)
	0.024(3)
	0.021(3)
	-0.002(2)
	 0.011(2)
	-0.004(2)

	As4
	0.079(3)
	0.033(2)
	0.029(2)
	-0.0092(15)
	 0.0082(19)
	-0.0182(18)

	Pb14
	0.079(3)
	0.033(2)
	0.029(2)
	-0.0092(15)
	 0.0082(19)
	-0.0182(18)

	As5
	0.050(3)
	0.041(3)
	0.057(4)
	-0.020(2)
	-0.001(2)
	 0.020(2)

	Pb13
	0.050(3)
	0.041(3)
	0.057(4)
	-0.020(2)
	-0.001(2)
	 0.020(2)

	As6
	0.017(2)
	0.023(2)
	0.015(3)
	-0.0006(19)
	 0.0025(19)
	 0.0004(18)

	As7
	0.018(2)
	0.016(2)
	0.035(3)
	-0.001(2)
	 0.005(2)
	-0.0026(18)

	As8
	0.023(2)
	0.012(2)
	0.017(2)
	 0.0016(18)
	-0.0016(19)
	-0.0042(17)

	As9
	0.015(2)
	0.014(2)
	0.023(3)
	-0.0043(19)
	 0.003(2)
	-0.0018(17)

	As10
	0.021(2)
	0.013(2)
	0.021(3)
	-0.0013(19)
	 0.000(2)
	-0.0002(18)

	As11
	0.018(2)
	0.016(2)
	0.018(2)
	-0.0064(18)
	 0.0006(19)
	-0.0074(18)

	As12
	0.023(3)
	0.022(2)
	0.014(2)
	-0.0081(19)
	-0.001(2)
	-0.0044(18)

	As13
	0.023(3)
	0.037(3)
	0.025(3)
	-0.012(2)
	 0.009(2)
	-0.012(2)

	As14
	0.018(2)
	0.017(2)
	0.019(3)
	-0.0011(19)
	 0.000(2)
	-0.0021(18)

	As15
	0.024(3)
	0.021(2)
	0.014(3)
	-0.0025(19)
	-0.001(2)
	-0.0016(19)

	As16
	0.021(3)
	0.038(3)
	0.016(3)
	 .014(2)
	 0.000(2)
	 0.006(2)

	S1
	0.018(6)
	0.031(6)
	0.027(7)
	 0.000(5)
	-0.010(5)
	-0.004(5)

	
	
	
	
	
	
	

	
	
	
	
	
	
	

	Atom
	U22
	U33
	U23
	U13
	U12
	x

	S1
	0.018(6)
	0.031(6)
	0.027(7)
	 0.000(5)
	-0.010(5)
	-0.004(5)

	S2
	0.042(7)
	0.016(6)
	0.015(6)
	 0.004(5)
	 0.012(5)
	 0.002(5)

	S3
	0.014(6)
	0.012(5)
	0.034(7)
	-0.010(5)
	 0.004(5)
	-0.009(4)

	S4
	0.028(7)
	0.046(7)
	0.041(8)
	-0.023(6) 
	 0.017(6)
	-0.006(5)

	S5
	0.019(6)
	0.020(6)
	0.023(7)
	-0.004(5)
	 0.001(5)
	-0.004(5)

	S6
	0.019(6)
	0.024(6)
	0.021(6)
	-0.005(5)
	 0.003(5)
	-0.001(5)

	S7
	0.025(7)
	0.017(6)
	0.031(7)
	-0.004(5)
	 0.006(5)
	-0.002(5)

	S8
	0.011(6)
	0.020(5)
	0.023(6)
	-0.002(5)
	 0.001(5)
	-0.001(4)

	S9
	0.022(6)
	0.023(6)
	0.018(7)
	-0.002(5)
	 0.001(5)
	-0.004(5)

	S10
	0.015(6)
	0.005(5)
	0.026(6)
	-0.005(4)
	 0.001(5)
	-0.001(4)

	S11
	0.018(6)
	0.029(6)
	0.028(7)
	-0.003(5)
	 0.008(5)
	-0.007(5)

	S12
	0.016(6)
	0.018(6)
	0.033(7)
	 0.007(5)
	-0.002(5)
	 0.000(4)

	S13
	0.008(6)
	0.024(6)
	0.038(7)
	 0.004(5)
	 0.006(5)
	-0.006(4)

	S14
	0.020(6)
	0.020(6)
	0.025(7)
	-0.012(5)
	 0.005(5)
	-0.003(5)

	S15
	0.025(6)
	0.019(6)
	0.035(7)
	-0.002(5)
	-0.006(5)
	-0.014(5)

	S16
	0.014(6)
	0.008(5)
	0.028(6)
	-0.004(5)
	 0.001(5)
	-0.001(4)

	S17
	0.024(6)
	0.008(5)
	0.009(6)
	-0.001(4)
	 0.000(5)
	-0.004(4)

	S18
	0.019(6)
	0.015(5)
	0.027(7)
	-0.001(5)
	 0.002(5)
	-0.009(4)

	S19
	0.021(6)
	0.017(6)
	0.036(8)
	 0.001(5)
	 0.016(6)
	-0.008(5)

	S20
	0.014(6)
	0.007(5)
	0.018(6)
	-0.004(4)
	-0.001(5)
	-0.001(4)

	S21
	0.021(6)
	0.022(6)
	0.018(6)
	 0.000(5)
	 0.003(5)
	-0.001(4)

	S22
	0.022(6)
	0.020(6)
	0.027(7)
	-0.001(5)
	 0.010(5)
	 0.002(5)

	S23
	0.009(6)
	0.019(6)
	0.021(6)
	 0.000(5)
	 0.002(5)
	 0.001(4)

	S24
	0.039(8)
	0.045(8)
	0.028(7)
	-0.014(6)
	-0.004(6)
	 0.018(6)

	S25
	0.034(7)
	0.027(6)
	0.027(7)
	 0.000(5)
	-0.001(6)
	 0.003(5)

	S26
	0.015(6)
	0.038(7)
	0.032(7)
	-0.017(6)
	 0.003(5)
	-0.009(5)

	S27
	0.032(6)
	0.009(5)
	0.027(7)
	 0.007(5)
	 0.000(5)
	 0.005(5)

	S28
	0.033(7)
	0.014(5)
	0.025(7)
	-0.004(5)
	 0.002(5)
	-0.009(5)

	S29
	0.015(6)
	0.011(5)
	0.030(7)
	-0.008(5)
	 0.008(5)
	 0.006(4)

	S30
	0.024(6)
	0.018(6)
	0.009(6)
	-0.003(4)
	-0.006(5)
	-0.001(4)

	S31
	0.026(7)
	0.018(6)
	0.043(8)
	-0.002(5)
	 0.017(6)
	-0.004(5)

	S32
	0.012(6)
	0.035(6)
	0.020(6)
	 0.002(5)
	-0.008(5)
	 0.010(5)

	S33
	0.015(6)
	0.028(6)
	0.017(6)
	-0.011(5)
	-0.001(5)
	-0.005(4)

	S34
	0.013(6)
	0.018(5)
	0.019(6)
	-0.002(5)
	 0.003(5)
	-0.005(4)

	S35
	0.022(6)
	0.034(7)
	0.021(7)
	-0.011(5)
	 0.006(5)
	-0.011(5)

	S36
	0.029(7)
	0.027(6)
	0.044(8)
	-0.007(6)
	 0.000(6)
	 0.000(5)
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