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Observed and catculated structure factors for IIALFORDITE in Ia-3, l'.|. Back

h k L 10Fo 10Fc 10s

2 7 9 182-467 8
47998994817
6 7 91194-1231 21
87975069812
1 8 9 ',t046 1043 16
389975-101118
5 8 9 1016 1084 17
7 8 9 650 -682 13
2 9 9 504-467 9
4 9 9 ',t109 1078 15
6 9 I 998 -954 20
8997257486
0 0 10 2078 ?054 58
2 0 10 2300 ?430 31
4 0 10 2844 ?915 40
6 010 606 659 7
8 0 10 2903 2896 561 1 10 1031-1046 163 1 10 1100-1143 16
5 1 10 897 -886 7
7 1 10 651 -678 15

h k t 'l OFo 1OFc 10s

0 0 2 751-708 91 1 22295-2184 79
0 2 2 105? -953 48
2 2 21085210642 14
2 1 3 234'1 2192 78
1 2 316?5-1518 20
233396464140 0 4 7785 8076 184
? 0 42717-2669',1261 1 4 290'.1 2919 763 1 4 1338 1356 4802430022119224285-53341 3 42216-2263 37
3 3 42905-2733 43
0 4 4 8044 8091 414
2 4 4 423 -348 114 1 4 5627 5335 20
2 1 5 188 -134 27
1 1 5 2055 2022 96
1 2 51854-1856 29325723651142 3 51621-1560 324 3 5 2547 2432 75
1 4 5 2296 2260 47
3 4 51972-1941 22
2 5 5',t511-1434 371 5 5 ',t616 1623 40
0 0 6't144 1157 27
206538606144 0 6 2240 2205 951 1 62302-?420 19
3 1 62233-2257 81
5 1 62377-2297 60
0 2 62990-3155 98
2 ? 6 6439 6323 36
4 2 61167-1485 45
1 3 6 ?532 2514 22
3 3 6 2280 2265 715 3 6 ?286 2',182 47
0 4 6 646 600 '17

2 4 6 2'.187 2182 2444688582061 5 62745-2698 31
3 5 61948-1959 41
5 5 6',t545-1475 16
0 5 6 421 -359 14
2 6 6 3088 2921 118
4 6 6 174 -105 216 6 6 1856 1878 13217950975164 1 71793-1806 57
6 1 7 1502 1474 35
1 2 7 559 -583 10
3 2 7 1388 1419 ?25 2 71077-1115 37
2 3 7 1571 1640 55
4 3 71719-1725 61
6 3 7 2033 2043 511 4 7 ?193 2220 53
3 4 71249-',1214 325 4 7 1256 '.1228 34
257646620184 5 71047-1057 34
6 5 7 1704 1649 34
1 6 71632-1687 5'.1

h k ['l0Fo 1OFc 10s

3 6 7 1698 1727 47
5 6 71?35-'.1267 34
277445424134 7 71437-',1456 27
5 7 7 1348 1372 300 0 8 4480 4416 1252 0 82723-2908 251 0 8 3509 3454 87
6 0 81811-'.1939 441 1 8 ?004 2',120 213 1 8 2149 2219 225 1 8 1298 1336 39
7 1 B 1236 1252 290 2 8 2570 2732 36
2 2 8 1844 ',1871 25
4 2 8 1145 1183 27
5 2 B 281'.t 2782 70
1 3 81531-1569 16
3 3 81789-1818 40
5 3 81554-1593 42
7 3 81623-1606 340 4 B 3487 3533 101
2 4 8?228-2387 65
1 4 8 ?019 1991 49
6 4 8 4?0 -383 41
1 5 8 1659 1685 31
3 5 8 1339 1295 265 5 8 1172 1544 44
7 5 8 1343 1324 310 6 8 ?844 2950 38268482419 I4 6 B 2258 2254 42
6 6 8 1412 1353 301 7 81494-1519 193 7 81347-1319 315 7 81218-1271 23
7 7 81147-1132 20
0 8 8 1065 1082 42
2 8 B 147 -387 11
488658732146 8 8 782 737 '.19

8 8 8 859 -758 10
2191255-'.1284 13
4 1 9 1235 1236 16
6 1 9137',1-1343 28
8 1 9 1409 '.14'.15 18
1 2 9 279-239 93 2 9 1166 1206 24
5 2 9 943 -918 24
729677683182 3 9 829-852 9
4 3 I 1486 ',1422 21
6 3 91368-1353 22
8 3 9 1149 1'103 23
1 1 9 1139 ',1150 21
349992-1050325 4 9 1137 1141 35
7 4 91229-1237 242 5 9 483 -476 144 5 9 1763 1297 17
6 5 91t+72-1468 37
8 5 9 1146 1185 25
1 6 91616-',t625',tz3 6 9 1159 1148 26
5 6 91416-1407 28
7 6 9 1080 1042 '.12

h k l. 10Fo 1OFc 10s

Page 1

h k t 10Fo 10Fc 10s

2 370 341 292 262 192 252 310 309 332 ',t58 106 19
? 3059 3026 712 912 889 7
2 1991 1980 39
2 1582 1528 25
2 ?63 -90 402 273 -277 92 179 -184 152 297 ?42 262 804 -756 152 36',t -206 122 204 19',t 202 '.135 -16 -41
3 547 -524 19
3 ',t172 1118 '.13

3 978 -939 103 693 665 10
3 594 -591 213 339 330 153 382 -379 83 403 376 123 346 -3?1 213 630 593 163 988 -984 203 660 635 16
3 712 -687 153 725 694 17
3 596 -576 B

13 555 -511 243 871 852 12
3 1060 -979 133 818 -839 303 941 950 243 727 -710 133 478 -453 ',t9
3 686 617 113 625 591 1B
4 1461 1430 40
4 1700 't708 55
4 1658 1634 374 514 682 134 242 155 291 529 455 104 27? 210 15
4 1896-1894 76
4 1175 1195 41
4 1557-1587 424 440 443 114 456 -410 114 255 -166 224 185 - 130 '.19

4 1060 1086 31
4 2000 1945 73
4 1438 1401 274 254 255 124 380 329 21
4 1505-1418 44

14 508 53? 20
15 441 384 22
15 305 -279 20
15 252 206 20
15 404 387 15

12
tz
tz
12
tz
tz
tz
12
tz
12
tz
tz
tz
tz
tz
12
tz
12
12
1?
tz
tz
tz
12
ta

416181
10 11232527?9223436383
103143454749425456585163656769627
6787
1R
3B58
7A
294969
1 10
3 10002040608011315171910?zz426?8?133353739304
z4446484

1043-1034 16 1 5
1507 1158 25 3 5
1016-993 6 5 5
352 345 10 7 5
687 -699 19 0 6
590 572 16 2 5
350 -353 15 4 6
510 508 13 6 6
351 -326 11 1 7
574564 7 37

1096-'.t092 16 5 7
1150 1138 15 0 8
1056-1031 12 2 8
802 823 '.13 4 B

1076 ',t101 23 1 9
1238-',t244 12 3 9
751 739 13 2 1

581-545 8 1 1

708686 7 61
779 751 18 8 1

1099-'t123 18 1 2
810 759 13 3 2
713 -717 13 5 2

1135-1138 32 7 2
786782 I 23
915-923 9 4 3
936 912 12 6 3
688 -707 18 1 1
723 709 15 3 4
881 -820 15 5 4

1044 1059 10 7 4
795-750 8 2 5
885 910 17 4 5
855 -879 18 6 5
943 944 11 1 6
800 -756 11 3 6
290 266 14 5 6
589 -568 11 2 7
803760 7 47
250 -228 1',t 1 8
537545 7 0 0

2059 1984 53 2 0
2772-2888 94 4 0
1270 13'.t5 17 6 0
1162-1218 13 1 1

132 12 -12 3 '.l

113 -14 22 5 1

472 423 15 0 2
272 257 17 2 2
326 292 10 4 2
210 144 21 6 2

2150 2183 62 1 3
1875 ',t915 54 3 3
1685 1791 35 

' 
3

2141 2402 29 0 4
402 419 14 2 4
498 -509 19 4 4
275 -197 39 1 5
187 91 15 35
333 -313 10 0 6
97 -73 -27 2 6

1185 1227 29 2 1

2011-2030 39 1 2
708 768 11 3 2
986-993 B 2 3
300 -155 14

9 1 10 866 -864 11
0 2 10 3258-3429 632 2 10 2339 2356 414 2 10 2062-2199 156 2 10 1086 1097 35
8 ? 10 583 -536 91 3 10 1008 1018 24
3 3 10 1025 1055 185 3 10 847 810 147 3 10 610 618 119 3 10 805 800 15
0 /+ 10 1368 1342 242 1 10 2448 2483 194 4 10 1804 1761 146 4 10 1364 1387 19
B 4 10 2720 2667 341 5 10 887 -870 12
3 5 10 706 -727 295 5 10 1204-1180 23
7 5 10 592 -631 19
9 5 10 467 -445 90 6 10 1465-1494 3s
2 6 10 1054 1117 21
4 6 10 1111-11?2 8
6 6 10 345 -32 -71
8 6 10 291 199 131 7 10 1082 1089 17
3 7 10 539 589 10
5 7 10 678 600 117 7 10 786 818 11
9 7 10 395 369 10
0 8 10 404 3/+0 10
2 B 10 3127 3121 33
4 8 10 615 549 206 8 10 1743 1683 18
8 8 10 1154 1083 14
1 9 10 799 -783 133 9 10 564 -573 11
5 9 10 683 -641 19
7 9 10 413 -434 11
0 10 10 512 -451 10
2 10 10 ?35 -83 14
4 10 10 ',t61 95 18
6 10 10 798 -627 8
2 1 11 592 59? 10


