Table (deposited). Anisotropic displacement parameters (Å) at different temperatures.
	Site
	U11
	U22
	U33
	U12
	U13
	U23

	
	
	
	
	
	
	

	T0 = 293 K

	
	
	
	
	
	
	

	Si
	0.00634(13)
	0.00769(13)
	0.00734(13)
	0.00392(11)
	0.00021(18)
	0.00055(17)

	Al
	0.00632(15)
	0.00779(15)
	0.00728(15)
	0.00392(12)
	0.0003(2)
	0.0007(2)

	O1
	0.0111(4)
	0.0200(5)
	0.0139(4)
	0.0103(4)
	0.0025(4)
	0.0027(4)

	O2
	0.0193(5)
	0.0104(4)
	0.0291(6)
	0.0093(4)
	0.0039(6)
	0.0020(5)

	O3
	0.0130(5)
	0.0228(5)
	0.0098(5)
	0.0099(4)
	0.0027(4)
	0.0034(4)

	O4
	0.0163(5)
	0.0221(5)
	0.0097(5)
	0.0133(4)
	0.0009(4)
	0.0036(4)

	Na1
	0.0201(5)
	0.0201(5)
	0.0425(9)
	0.0100(3)
	0.00000
	0.00000

	Na2
	0.0158(3)
	0.0273(4)
	0.0343(5)
	0.0134(3)
	-0.0001(3)
	0.0013(3)

	Ca2
	0.0158(3)
	0.0273(4)
	0.0343(5)
	0.0134(3)
	-0.0001(3)
	0.0013(3)

	C1
	0.007(3)
	0.007(3)
	0.084(11)
	0.0033(13)
	0.00000
	0.00000

	OC1
	0.028(3)
	0.011(2)
	0.104(8)
	0.005(2)
	-0.002(4)
	-0.004(3)

	C2
	0.014(2)
	0.014(2)
	0.136(14)
	0.0069(12)
	0.00000
	0.00000

	OC2
	0.0237(18)
	0.0221(18)
	0.114(6)
	0.0143(15)
	0.003(2)
	0.006(2)

	
	
	
	
	
	
	

	T1 = 250 K

	
	
	
	
	
	
	

	Si
	0.00552(13)
	0.00673(13)
	0.00627(13)
	0.00340(11)
	0.00020(17)
	0.00039(17)

	Al
	0.00571(15)
	0.00682(15)
	0.00615(15)
	0.00349(12)
	0.00011(19)
	0.00020(19)

	O1
	0.0101(4)
	0.0187(5)
	0.0110(4)
	0.0101(4)
	0.0016(4)
	0.0020(4)

	O2
	0.0174(5)
	0.0093(4)
	0.0259(6)
	0.0085(4)
	0.0032(5)
	0.0013(5)

	O3
	0.0113(5)
	0.0208(5)
	0.0087(5)
	0.0084(4)
	0.0024(4)
	0.0041(4)

	O4
	0.0142(5)
	0.0195(5)
	0.0088(5)
	0.0118(4)
	0.0015(4)
	0.0042(4)

	Na1
	0.0168(4)
	0.0168(4)
	0.0346(8)
	0.00839(18)
	0.00000
	0.00000

	Na2
	0.0141(3)
	0.0249(3)
	0.0312(4)
	0.0123(2)
	0.0000(3)
	0.0015(3)

	Ca2
	0.0141(3)
	0.0249(3)
	0.0312(4)
	0.0123(2)
	0.0000(3)
	0.0015(3)

	C1
	0.010(3)
	0.010(3)
	0.070(9)
	0.0052(14)
	0.00000
	0.00000

	OC1
	0.026(3)
	0.010(2)
	0.117(9)
	0.0037(19)
	-0.005(4)
	-0.005(3)

	C2
	0.011(2)
	0.011(2)
	0.142(15)
	0.0055(11)
	0.00000
	0.00000

	OC2
	0.0183(17)
	0.0177(18)
	0.108(6)
	0.0100(14)
	0.001(2)
	0.004(2)

	
	
	
	
	
	
	

	T2 = 220 K

	
	
	
	
	
	
	

	Si
	0.00503(13)
	0.00629(13)
	0.00602(11)
	0.00307(11)
	0.00008(15)
	0.00031(14)

	Al
	0.00522(14)
	0.00626(15)
	0.00588(13)
	0.00312(12)
	0.00007(16)
	0.00033(16)

	O1
	0.0091(4)
	0.0170(5)
	0.0111(4)
	0.0090(4)
	0.0013(3)
	0.0017(3)

	O2
	0.0162(5)
	0.0087(4)
	0.0243(5)
	0.0078(4)
	0.0028(5)
	0.0014(4)

	O3
	0.0101(5)
	0.0203(5)
	0.0082(4)
	0.0082(4)
	0.0025(3)
	0.0036(3)

	O4
	0.0138(5)
	0.0183(5)
	0.0083(4)
	0.0114(4)
	0.0015(3)
	0.0037(3)

	Na1
	0.0152(4)
	0.0152(4)
	0.0307(6)
	0.00762(18)
	0.00000
	0.00000

	Na2
	0.0127(2)
	0.0238(3)
	0.0298(4)
	0.0114(2)
	0.0000(2)
	0.0015(2)

	Ca2
	0.0127(2)
	0.0238(3)
	0.0298(4)
	0.0114(2)
	0.0000(2)
	0.0015(2)

	C1
	0.006(2)
	0.006(2)
	0.075(8)
	0.0029(12)
	0.00000
	0.00000

	OC1
	0.019(2)
	0.010(2)
	0.103(7)
	0.0045(18)
	-0.003(3)
	-0.008(2)

	C2
	0.016(2)
	0.016(2)
	0.139(13)
	0.0080(12)
	0.00000
	0.00000

	OC2
	0.0218(17)
	0.0186(17)
	0.104(5)
	0.0107(14)
	0.0024(18)
	0.0025(18)

	
	
	
	
	
	
	

	T3 = 180 K

	
	
	
	
	
	
	

	Si
	0.00457(12)
	0.00575(13)
	0.00534(12)
	0.00288(10)
	0.00004(16)
	0.00033(15)

	Al
	0.00477(14)
	0.00573(14)
	0.00512(14)
	0.00287(12)
	0.00011(17)
	0.00016(18)

	O1
	0.0081(4)
	0.0162(5)
	0.0092(4)
	0.0084(4)
	0.0013(3)
	0.0015(4)

	O2
	0.0149(4)
	0.0078(4)
	0.0218(6)
	0.0070(3)
	0.0020(5)
	0.0012(5)

	O3
	0.0098(4)
	0.0189(5)
	0.0074(4)
	0.0080(4)
	0.0021(3)
	0.0036(4)

	O4
	0.0130(4)
	0.0169(5)
	0.0071(4)
	0.0106(4)
	0.0015(3)
	0.0034(4)

	Na1
	0.0126(3)
	0.0126(3)
	0.0262(6)
	0.00630(16)
	0.00000
	0.00000

	Na2
	0.0112(2)
	0.0218(3)
	0.0275(4)
	0.0108(2)
	-0.0002(2)
	0.0011(3)

	Ca2
	0.0112(2)
	0.0218(3)
	0.0275(4)
	0.0108(2)
	-0.0002(2)
	0.0011(3)

	C1
	0.014(3)
	0.014(3)
	0.079(10)
	0.0070(14)
	0.00000
	0.00000

	OC1
	0.022(2)
	0.0084(19)
	0.115(8)
	0.0049(16)
	-0.005(3)
	-0.004(3)

	C2
	0.0042(19)
	0.0042(19)
	0.134(13)
	0.0021(9)
	0.00000
	0.00000

	OC2
	0.0144(15)
	0.0151(16)
	0.102(6)
	0.0086(13)
	0.004(2)
	0.008(2)

	
	
	
	
	
	
	

	T4 = 140 K

	
	
	
	
	
	
	

	Si
	0.00407(13)
	0.00512(13)
	0.00471(13)
	0.00248(11)
	0.00007(15)
	0.00038(15)

	Al
	0.00409(15)
	0.00500(15)
	0.00473(14)
	0.00247(12)
	0.00005(17)
	0.00024(17)

	O1
	0.0087(4)
	0.0141(5)
	0.0084(4)
	0.0078(4)
	0.0014(3)
	0.0015(4)

	O2
	0.0134(4)
	0.0071(4)
	0.0199(5)
	0.0063(4)
	0.0025(5)
	0.0011(4)

	O3
	0.0095(5)
	0.0178(5)
	0.0062(4)
	0.0082(4)
	0.0017(3)
	0.0030(4)

	O4
	0.0112(5)
	0.0160(5)
	0.0069(4)
	0.0098(4)
	0.0009(3)
	0.0026(4)

	Na1
	0.0111(3)
	0.0111(3)
	0.0214(6)
	0.00557(16)
	0.00000
	0.00000

	Na2
	0.0099(2)
	0.0202(3)
	0.0249(4)
	0.0098(2)
	0.0001(2)
	0.0011(2)

	Ca2
	0.0099(2)
	0.0202(3)
	0.0249(4)
	0.0098(2)
	0.0001(2)
	0.0011(2)

	C1
	0.004(3)
	0.004(3)
	0.065(8)
	0.0021(13)
	0.00000
	0.00000

	OC1
	0.012(2)
	0.003(2)
	0.090(6)
	-0.0004(17)
	-0.004(3)
	-0.002(2)

	C2
	0.009(2)
	0.009(2)
	0.151(13)
	0.0046(10)
	0.00000
	0.00000

	OC2
	0.0189(17)
	0.0173(17)
	0.105(5)
	0.0095(13)
	-0.0003(19)
	0.0006(19)

	
	
	
	
	
	
	

	T5 = 100 K

	
	
	
	
	
	
	

	Si
	0.00379(13)
	0.00457(13)
	0.00408(13)
	0.00223(11)
	0.00017(15)
	0.00024(15)

	Al
	0.00379(14)
	0.00453(14)
	0.00405(14)
	0.00226(12)
	0.00005(17)
	0.00034(17)

	O1
	0.0071(4)
	0.0136(4)
	0.0080(4)
	0.0071(4)
	0.0014(3)
	0.0017(4)

	O2
	0.0125(4)
	0.0067(4)
	0.0181(5)
	0.0058(3)
	0.0022(4)
	0.0009(4)

	O3
	0.0084(4)
	0.0170(5)
	0.0057(4)
	0.0071(4)
	0.0016(3)
	0.0027(4)

	O4
	0.0107(4)
	0.0147(5)
	0.0062(4)
	0.0092(4)
	0.0015(3)
	0.0029(4)

	Na1
	0.0092(3)
	0.0092(3)
	0.0174(5)
	0.00461(15)
	0.00000
	0.00000

	Na2
	0.0089(2)
	0.0192(3)
	0.0230(4)
	0.0096(2)
	-0.0004(2)
	0.0011(2)

	Ca2
	0.0089(2)
	0.0192(3)
	0.0230(4)
	0.0096(2)
	-0.0004(2)
	0.0011(2)

	C1
	0.005(2)
	0.005(2)
	0.067(8)
	0.0025(12)
	0.00000
	0.00000

	OC1
	0.017(2)
	0.0066(19)
	0.088(6)
	0.0022(16)
	-0.002(3)
	0.001(2)

	C2
	0.009(2)
	0.009(2)
	0.150(14)
	0.0047(10)
	0.00000
	0.00000

	OC2
	0.0143(15)
	0.0121(14)
	0.107(6)
	0.0078(12)
	0.0021(19)
	0.0078(19)

	
	
	
	
	
	
	

	T0’ = 293 K after the low-T experiment

	
	
	
	
	
	
	

	Si
	0.00615(14)
	0.00753(15)
	0.00723(16)
	0.00376(12)
	0.0000(2)
	0.0002(2)

	Al
	0.00632(16)
	0.00739(17)
	0.00756(18)
	0.00380(14)
	0.0000(2)
	0.0006(2)

	O1
	0.0109(5)
	0.0205(5)
	0.0135(5)
	0.0108(4)
	0.0017(4)
	0.0021(5)

	O2
	0.0188(5)
	0.0101(4)
	0.0286(8)
	0.0089(4)
	0.0041(6)
	0.0022(6)

	O3
	0.0132(5)
	0.0224(6)
	0.0101(6)
	0.0098(5)
	0.0026(4)
	0.0038(5)

	O4
	0.0152(5)
	0.0214(6)
	0.0097(6)
	0.0127(5)
	0.0013(4)
	0.0034(5)

	Na1
	0.0194(6)
	0.0194(6)
	0.0427(10)
	0.0097(3)
	0.00000
	0.00000

	Na2
	0.0157(3)
	0.0268(4)
	0.0359(6)
	0.0130(3)
	-0.0004(3)
	0.0013(3)

	Ca2
	0.0157(3)
	0.0268(4)
	0.0359(6)
	0.0130(3)
	-0.0004(3)
	0.0013(3)

	C1
	0.011(3)
	0.011(3)
	0.068(11)
	0.0056(15)
	0.00000
	0.00000

	OC1
	0.031(3)
	0.016(3)
	0.113(10)
	0.008(2)
	-0.004(4)
	-0.004(3)

	C2
	0.014(3)
	0.014(3)
	0.127(17)
	0.0069(13)
	0.00000
	0.00000

	OC2
	0.0197(19)
	0.018(2)
	0.122(8)
	0.0095(14)
	0.002(3)
	0.005(3)


