	Table D. Anisotropic displacement parameters (Å2) for rinkite.

	Atom
	    U11
	    U22
	   U33
	    U23
	    U13
	    U12
	    Ueq

	1991c

	MH
	0.0113(2)
	0.0140(2)
	0.0192(2)
	 0.00141(11)
	 0.00347(17)
	 0.00006(13)
	0.01475(15)

	AP
	0.0121(2)
	0.0177(2)
	0.0178(2)
	 0.00106(12)
	 0.00395(19)
	 0.00021(15)
	0.01572(17)

	MO(1)
	0.0073(3)
	0.0418(4)
	0.0241(4)
	-0.0226(3)
	 0.0052(3)
	-0.0044(3)
	0.0241(2)

	MO(2)
	0.0247(9)
	0.0234(9)
	0.0129(8)
	-0.0003(6)
	 0.0012(8)
	-0.0020(9)
	0.0207(4)

	MO(3)
	0.0317(7)
	0.0262(6)
	0.0423(7)
	 0.0066(4)
	 0.0100(7)
	 0.0008(5)
	0.0330(4)

	Si(1)
	0.0131(4)
	0.0135(4)
	0.0135(4)
	-0.0006(3)
	 0.0022(3)
	-0.0001(3)
	0.0134(2)

	Si(2)
	0.0135(4)
	0.0133(4)
	0.0134(4)
	-0.0004(3)
	 0.0034(3)
	-0.0001(3)
	0.0133(2)

	O(1)
	0.0232(12)
	0.0271(12)
	0.0191(11)
	 0.0010(9)
	-0.0031(9)
	-0.0030(10)
	0.0241(5)

	O(2)
	0.0268(13)
	0.0270(12)
	0.0187(10)
	 0.0022(9)
	 0.0091(9)
	 0.0037(10)
	0.0236(5)

	O(3)
	0.0194(12)
	0.0187(11)
	0.0278(12)
	-0.0078(9)
	 0.0068(12)
	-0.0011(10)
	0.0217(5)

	O(4)
	0.0176(12)
	0.0205(11)
	0.0356(13)
	-0.0111(10)
	 0.0046(12)
	-0.0028(11)
	0.0246(5)

	O(5)
	0.0220(12)
	0.0167(11)
	0.0193(11)
	 0.0038(8)
	 0.0027(11)
	-0.0013(10)
	0.0195(5)

	O(6)
	0.0214(12)
	0.0179(11)
	0.0187(11)
	 0.0046(8)
	 0.0045(11)
	 0.0025(10)
	0.0193(5)

	O(7)
	0.0144(11)
	0.0482(15)
	0.0306(12)
	-0.0064(11)
	 0.0084(10)
	-0.0014(12)
	0.0305(6)

	XOM
	0.0255(12)
	0.0361(12)
	0.0197(11)
	-0.0027(9)
	 0.0053(10)
	-0.0001(11)
	0.0270(7)

	XOA
	0.0419(13)
	0.0317(11)
	0.0236(10)
	-0.0004(8)
	 0.0055(11)
	 0.0008(11)
	0.0325(5)

	2909

	MH
	0.0122(3)
	0.0140(2)
	0.0189(2)
	 0.00150(11)
	 0.0036(5)
	 0.0004(2)
	0.01496(15)

	AP
	0.0133(3)
	0.0176(2)
	0.0177(2)
	 0.00109(12)
	 0.0042(6)
	 0.0008(3)
	0.01603(17)

	MO(1)
	0.0085(4)
	0.0402(4)
	0.0232(3)
	-0.0213(3)
	 0.0049(6)
	-0.0040(6)
	0.0237(2)

	MO(2)
	0.0252(11)
	0.0218(8)
	0.0097(7)
	-0.0010(6)
	 0.0009(17)
	-0.0030(15)
	0.0193(4)

	MO(3)
	0.0315(9)
	0.0256(6)
	0.0435(7)
	 0.0073(4)
	 0.0062(18)
	-0.0009(11)
	0.0337(4)

	Si(1)
	0.0162(6)
	0.0141(4)
	0.0133(4)
	-0.0006(3)
	 0.0020(3)
	 0.0006(6)
	0.0146(3)

	Si(2)
	0.0151(6)
	0.0134(4)
	0.0127(4)
	-0.0003(3)
	 0.0032(3)
	 0.0007(6)
	0.0137(3)

	O(1)
	0.0250(13)
	0.0261(12)
	0.0195(11)
	 0.0012(10)
	-0.0042(9)
	-0.0025(12)
	0.0247(6)

	O(2)
	0.0322(15)
	0.0287(12)
	0.0194(11)
	 0.0024(10)
	 0.0099(10)
	 0.0031(13)
	0.0261(6)

	O(3)
	0.0181(13)
	0.0191(11)
	0.0285(12)
	-0.0076(9)
	-0.001(2)
	 0.0035(17)
	0.0227(5)

	O(4)
	0.0170(13)
	0.0201(12)
	0.0361(13)
	-0.0101(10)
	-0.003(2)
	 0.0001(17)
	0.0255(6)

	O(5)
	0.0256(15)
	0.0180(12)
	0.0198(11)
	 0.0033(8)
	 0.0089(17)
	-0.0060(18)
	0.0206(5)

	O(6)
	0.0248(15)
	0.0195(12)
	0.0198(11)
	 0.0042(8)
	 0.0100(17)
	-0.0025(18)
	0.0206(5)

	O(7)
	0.0168(11)
	0.0498(15)
	0.0304(12)
	-0.0071(11)
	 0.0070(11)
	-0.0003(16)
	0.0320(6)

	XOM
	0.0268(13)
	0.0385(12)
	0.0189(10)
	-0.0024(9)
	 0.0021(16)
	 0.0037(16)
	0.0284(7)

	XOA
	0.0428(14)
	0.0322(11)
	0.0232(10)
	-0.0000(8)
	 0.0031(18)
	 0.0018(18)
	0.0332(5)

	YuksFe

	MH
	0.0095(3)
	0.0109(3)
	0.0150(3)
	 0.00167(17)
	 0.0001(6)
	-0.0031(2)
	0.01210(18)

	AP
	0.0103(4)
	0.0147(3)
	0.0163(3)
	 0.0009(2)
	 0.0011(7)
	-0.0031(3)
	0.0140(2)

	MO(1)
	0.0087(6)
	0.0433(7)
	0.0240(6)
	-0.0265(5)
	 0.0081(9)
	-0.0043(7)
	0.0247(4)

	MO(2)
	0.0246(15)
	0.0169(12)
	0.0120(11)
	-0.0007(9)
	 0.009(2)
	-0.0001(17)
	0.0172(5)

	MO(3)
	0.0225(9)
	0.0197(7)
	0.0346(8)
	 0.0077(5)
	 0.0043(15)
	-0.0004(10)
	0.0258(5)

	Si(1)
	0.0129(8)
	0.0107(5)
	0.0104(5)
	-0.0005(4)
	 0.0008(4)
	-0.0011(8)
	0.0116(3)

	Si(2)
	0.0118(8)
	0.0104(5)
	0.0093(5)
	-0.0001(4)
	 0.0027(4)
	-0.0006(8)
	0.0104(3)


	Table D. continued

	Atom
	    U11
	    U22
	   U33
	    U23
	    U13
	    U12
	    Ueq

	YuksFe continued

	O(1)
	0.0242(17)
	0.0211(17)
	0.0136(15)
	 0.0011(15)
	-0.0027(12)
	-0.0049(17)
	0.0205(8)

	O(2)
	0.0265(18)
	0.0220(17)
	0.0139(14)
	 0.0045(14)
	 0.0093(13)
	 0.0022(17)
	0.0201(8)

	O(3)
	0.0210(19)
	0.0159(17)
	0.0237(15)
	-0.0080(13)
	 0.013(3)
	-0.005(2)
	0.0190(7)

	O(4)
	0.0184(18)
	0.0196(18)
	0.0303(17)
	-0.0103(14)
	 0.012(3)
	-0.007(2)
	0.0218(7)

	O(5)
	0.0146(17)
	0.0143(16)
	0.0174(15)
	 0.0041(11)
	 0.0018(19)
	-0.0003(19)
	0.0157(7)

	O(6)
	0.0201(17)
	0.0147(16)
	0.0161(14)
	 0.0035(11)
	 0.004(2)
	 0.003(2)
	0.0169(7)

	O(7)
	0.0137(14)
	0.042(2)
	0.0244(16)
	-0.0058(15)
	 0.0053(15)
	 0.002(2)
	0.0264(8)

	XOM
	0.0191(16)
	0.0286(17)
	0.0157(14)
	-0.0022(12)
	-0.0047(19)
	 0.0077(18)
	0.0222(9)

	XOA
	0.0343(17)
	0.0255(14)
	0.0227(14)
	 0.0022(12)
	-0.001(2)
	-0.005(2)
	0.0285(7)

	3471

	MH
	0.0137(3)
	0.0214(4)
	0.0266(4)
	 0.00240(19)
	 0.0043(2)
	 0.00021(18)
	0.0205(2)

	AP
	0.0156(4)
	0.0259(4)
	0.0261(4)
	 0.0018(2)
	 0.0060(3)
	 0.0002(2)
	0.0223(3)

	MO(1)
	0.0108(5)
	0.0422(7)
	0.0287(7)
	-0.0211(5)
	 0.0059(4)
	-0.0044(5)
	0.0269(4)

	MO(2)
	0.0301(14)
	0.0263(13)
	0.0106(12)
	-0.0019(10)
	 0.0003(10)
	-0.0032(11)
	0.0229(6)

	MO(3)
	0.0300(9)
	0.0287(8)
	0.0590(12)
	 0.0137(7)
	 0.0121(8)
	 0.0020(6)
	0.0388(6)

	Si(1)
	0.0146(6)
	0.0202(6)
	0.0173(6)
	-0.0003(4)
	 0.0022(4)
	-0.0002(5)
	0.0175(3)

	Si(2)
	0.0154(6)
	0.0207(6)
	0.0164(6)
	-0.0005(4)
	 0.0042(4)
	-0.0004(5)
	0.0174(3)

	O(1)
	0.0292(19)
	0.0338(19)
	0.0248(17)
	 0.0012(14)
	-0.0078(14)
	-0.0051(15)
	0.0311(8)

	O(2)
	0.035(2)
	0.0346(19)
	0.0216(16)
	 0.0046(14)
	 0.0145(15)
	 0.0069(15)
	0.0291(8)

	O(3)
	0.0247(19)
	0.0293(19)
	0.042(2)
	-0.0148(17)
	 0.0087(16)
	 0.0003(15)
	0.0317(9)

	O(4)
	0.024(2)
	0.033(2)
	0.057(3)
	-0.024(2)
	 0.0105(18)
	-0.0073(16)
	0.0378(10)

	O(5)
	0.031(2)
	0.0283(19)
	0.0280(19)
	 0.0067(14)
	 0.0046(16)
	-0.0049(15)
	0.0292(9)

	O(6)
	0.031(2)
	0.033(2)
	0.0233(18)
	 0.0092(14)
	 0.0064(16)
	 0.0081(15)
	0.0290(9)

	O(7)
	0.0152(16)
	0.058(2)
	0.041(2)
	-0.0109(18)
	 0.0079(15)
	-0.0024(17)
	0.0378(9)

	XOM
	0.035(2)
	0.044(2)
	0.0271(18)
	-0.0001(14)
	 0.0053(14)
	-0.0010(15)
	0.0354(11)

	XOA 
	0.061(2)
	0.0415(19)
	0.0363(19)
	 0.0018(14)
	 0.0050(17)
	 0.0008(17)
	0.0469(9)

	H-08-02

	MH
	0.0116(3)
	0.0149(3)
	0.0189(3)
	 0.0022(2)
	 0.0016(5)
	 0.0001(3)
	0.0153(2)

	AP
	0.0130(4)
	0.0199(4)
	0.0195(4)
	 0.0009(3)
	 0.0026(5)
	 0.0006(4)
	0.0176(2)

	MO(1)
	0.0100(5)
	0.0416(7)
	0.0235(6)
	-0.0250(5)
	 0.0080(7)
	-0.0037(8)
	0.0244(4)

	MO(2)
	0.0267(15)
	0.0215(13)
	0.0128(12)
	-0.0001(10)
	 0.0083(19)
	-0.004(2)
	0.0197(6)

	MO(3)
	0.0262(9)
	0.0236(7)
	0.0434(9)
	 0.0086(5)
	 0.0080(14)
	 0.0029(12)
	0.0309(5)

	Si(1)
	0.0133(8)
	0.0149(6)
	0.0127(6)
	-0.0002(5)
	 0.0013(5)
	 0.0026(8)
	0.0138(3)

	Si(2)
	0.0126(7)
	0.0135(6)
	0.0119(6)
	 0.0003(5)
	 0.0034(4)
	 0.0023(8)
	0.0125(3)

	O(1)
	0.0229(17)
	0.0239(19)
	0.0142(16)
	 0.0003(15)
	-0.0062(13)
	-0.0033(18)
	0.0217(8)

	O(2)
	0.029(2)
	0.0247(19)
	0.0149(16)
	 0.0044(16)
	 0.0102(14)
	 0.0049(18)
	0.0222(8)

	O(3)
	0.0212(18)
	0.0208(18)
	0.0274(17)
	-0.0103(14)
	 0.004(3)
	-0.002(2)
	0.0233(8)

	O(4)
	0.0166(17)
	0.025(2)
	0.037(2)
	-0.0154(16)
	 0.003(3)
	-0.004(3)
	0.0266(8)

	O(5)
	0.0225(19)
	0.0206(17)
	0.0185(16)
	 0.0049(13)
	 0.007(2)
	-0.003(2)
	0.0201(8)

	O(6)
	0.026(2)
	0.0202(18)
	0.0180(16)
	 0.0052(13)
	 0.009(2)
	 0.001(2)
	0.0208(8)

	O(7)
	0.0128(14)
	0.049(2)
	0.0265(17)
	-0.0057(17)
	 0.0056(17)
	 0.002(2)
	0.0290(8)

	XOM
	0.0246(17)
	0.0276(18)
	0.0164(15)
	-0.0004(13)
	 0.000(2)
	 0.002(2)
	0.0234(10)

	XOA 
	0.0450(19)
	0.0277(15)
	0.0263(15)
	 0.0003(13)
	 0.000(2)
	 0.007(3)
	0.0339(7)


