Table 5 – Anisotropic displacement parameters Uij (Å2) for the selected fettelite crystals.
	Atom
	U11
	U22
	U33
	U12
	U13
	U23

	
	
	
	
	
	
	

	R100124
	
	
	
	
	
	

	
	
	
	
	
	
	

	Fe1
	0.0167(2)
	0.0172(1)
	0.0186(1)
	-0.00001(9)
	0.0005(1)
	0.00003(7)

	Hg1
	0.0167(2)
	0.0172(1)
	0.0186(1)
	-0.00001(9)
	0.0005(1)
	0.00003(7)

	Fe2
	0.0166(2)
	0.0170(1)
	0.0183(1)
	0.00011(9)
	0.0005(1)
	0.00011(7)

	Hg2
	0.0166(2)
	0.0170(1)
	0.0183(1)
	0.00011(9)
	0.0005(1)
	0.00011(7)

	Ag1
	0.0259(2)
	0.0253(2)
	0.0266(2)
	-0.0001(1)
	0.0006(2)
	-0.0002(1)

	Ag2
	0.0244(2)
	0.0243(2)
	0.0254(2)
	-0.0002(1)
	0.0005(2)
	0.0002(1)

	Ag3
	0.0197(2)
	0.0201(2)
	0.0209(1)
	-0.0001(1)
	0.0006(2)
	0.0001(1)

	Ag4
	0.0188(2)
	0.0183(1)
	0.0191(1)
	0.0003(1)
	0.0004(2)
	-0.0001(1)

	Ag5
	0.0190(2)
	0.0193(2)
	0.0204(1)
	0.0002(1)
	0.0002(2)
	0.0001(1)

	Ag6
	0.0205(2)
	0.0207(2)
	0.0208(1)
	0.0001(1)
	0.0005(2)
	0.0002(1)

	Ag7
	0.0180(2)
	0.0181(1)
	0.0189(1)
	-0.0002(1)
	0.0004(2)
	-0.0002(1)

	Ag8
	0.0186(2)
	0.0187(1)
	0.0197(1)
	0.0002(1)
	-0.0001(1)
	0.00010(9)

	Ag9
	0.0255(3)
	0.0251(2)
	0.0257(2)
	-0.0001(1)
	0.0012(2)
	-0.0001(1)

	Ag10
	0.0219(2)
	0.0222(2)
	0.0231(1)
	-0.0003(1)
	0.0005(2)
	-0.0001(1)

	Ag11
	0.0187(2)
	0.0189(1)
	0.0192(1)
	-0.0002(1)
	0.0007(1)
	0.00001(9)

	Ag12
	0.0209(2)
	0.0200(2)
	0.0215(1)
	-0.0003(1)
	0.0007(2)
	-0.00002(9)

	Ag13
	0.0211(2)
	0.0209(2)
	0.0220(1)
	0.0001(1)
	0.0004(2)
	-0.0001(1)

	Ag14
	0.0227(2)
	0.0219(2)
	0.0237(1)
	0.0001(1)
	0.0012(2)
	-0.0001(1)

	Ag15
	0.0159(2)
	0.0151(1)
	0.0172(1)
	-0.0002(1)
	0.0006(1)
	0.00003(9)

	Ag16
	0.0162(2)
	0.0166(1)
	0.0178(1)
	-0.0004(1)
	-0.0001(1)
	-0.0001(1)

	Ag17
	0.0196(2)
	0.0196(2)
	0.0209(1)
	0.0001(1)
	0.0001(2)
	-0.0003(1)

	Ag18
	0.0199(2)
	0.0195(2)
	0.0203(1)
	0.0007(1)
	0.0003(2)
	0.0002(1)

	Ag19
	0.0238(2)
	0.0230(2)
	0.0249(1)
	-0.0002(1)
	0.0011(2)
	-0.0004(1)

	Ag20
	0.0190(3)
	0.0189(2)
	0.0189(2)
	0
	0.0006(2)
	0

	Ag21
	0.0153(2)
	0.0148(1)
	0.0165(1)
	-0.0004(1)
	0.0008(1)
	0.00018(9)

	Ag22
	0.0164(2)
	0.0166(1)
	0.0175(1)
	0.0001(1)
	0.0002(1)
	-0.00004(9)

	Ag23
	0.0190(2)
	0.0183(1)
	0.0201(1)
	-0.0004(1)
	0.0008(2)
	0.0001(1)

	Ag24
	0.0210(2)
	0.0205(2)
	0.0217(1)
	-0.0003(1)
	0.0007(2)
	0.0002(1)

	Ag25
	0.0219(2)
	0.0209(2)
	0.0226(1)
	0.0001(1)
	0.0007(2)
	-0.0001(1)

	Ag26
	0.0161(2)
	0.0164(1)
	0.0173(1)
	0.0002(1)
	0.0002(2)
	0.00017(9)

	Ag27
	0.0196(2)
	0.0185(2)
	0.0200(1)
	0.0002(1)
	0.0006(2)
	0.00005(9)

	Ag28
	0.0213(2)
	0.0198(2)
	0.0218(1)
	-0.0004(1)
	0.0009(2)
	0.0003(1)

	Ag29
	0.0167(2)
	0.0164(2)
	0.0174(1)
	-0.00002(7)
	0.0005(2)
	-0.00009(5)

	Ag30
	0.0191(3)
	0.0184(2)
	0.0199(1)
	0
	0.0007(2)
	0

	Ag31
	0.0157(2)
	0.0161(2)
	0.0177(1)
	0.00004(8)
	0.0001(2)
	0.00006(6)

	Ag32
	0.0240(3)
	0.0232(2)
	0.0249(2)
	0
	0.0009(2)
	0

	Ag33
	0.0204(2)
	0.0198(1)
	0.0214(1)
	0.0003(1)
	0.0006(2)
	0.0001(1)

	Ag34
	0.0161(2)
	0.0150(2)
	0.0159(1)
	0
	0.0007(2)
	0

	As1
	0.0216(4)
	0.0215(2)
	0.0228(2)
	-0.0008(2)
	-0.0001(3)
	-0.0004(2)

	As2
	0.0197(3)
	0.0200(2)
	0.0212(2)
	0.0001(2)
	0.0003(2)
	0.0001(2)

	As3
	0.0173(3)
	0.0187(2)
	0.0190(2)
	0.0002(2)
	0.0004(2)
	-0.0004(1)

	As4
	0.0219(4)
	0.0209(2)
	0.0220(2)
	-0.0007(2)
	0.0003(2)
	-0.0005(2)

	As5
	0.0171(3)
	0.0165(2)
	0.0175(2)
	0.0003(2)
	0.0009(2)
	0.0003(1)

	As6
	0.0176(3)
	0.0177(2)
	0.0186(2)
	0.0001(2)
	0.0008(2)
	0.0004(1)

	As7
	0.0145(3)
	0.0134(2)
	0.0146(2)
	-0.0001(1)
	0.0008(2)
	-0.0001(1)

	As8
	0.0153(3)
	0.0144(2)
	0.0153(2)
	0.0003(2)
	0.0008(2)
	0.0004(1)

	S1
	0.0209(6)
	0.0227(4)
	0.0231(4)
	0.0016(4)
	0.0018(5)
	-0.0022(3)

	S2
	0.0240(8)
	0.0247(5)
	0.0258(5)
	-0.0005(5)
	0.0003(6)
	0.0010(4)

	S3
	0.0172(6)
	0.0176(4)
	0.0187(4)
	0.0009(4)
	0.0005(4)
	-0.0001(3)

	S4
	0.0150(6)
	0.0123(3)
	0.0146(3)
	0.0009(3)
	0.0013(4)
	0.0005(2)

	S5
	0.0154(6)
	0.0167(4)
	0.0183(3)
	-0.0003(3)
	0.0006(4)
	0.0007(3)

	S6
	0.0210(6)
	0.0185(4)
	0.0213(4)
	0.0020(4)
	0.0016(5)
	-0.0004(3)

	S7
	0.0193(6)
	0.0190(4)
	0.0212(4)
	0.0003(3)
	0.0024(5)
	0.0003(3)

	S8
	0.0137(5)
	0.0139(4)
	0.0151(4)
	-0.0001(3)
	0.0005(4)
	0.0004(3)

	S9
	0.0187(6)
	0.0193(4)
	0.0192(4)
	-0.0009(4)
	0.0006(5)
	0.0001(3)

	S10
	0.0206(7)
	0.0220(5)
	0.0233(5)
	0.0002(4)
	0.0009(5)
	0.0007(4)

	S11
	0.0180(6)
	0.0152(4)
	0.0171(4)
	-0.0010(3)
	0.0003(4)
	0.0006(3)

	S12
	0.0184(6)
	0.0188(4)
	0.0199(5)
	-0.0003(3)
	0.0003(5)
	0.0007(2)

	S13
	0.0123(5)
	0.0124(4)
	0.0141(3)
	0.0007(3)
	0.0004(4)
	0.0003(2)

	S14
	0.0143(7)
	0.0102(5)
	0.0145(5)
	0
	-0.0003(6)
	0

	S15
	0.0188(9)
	0.0199(6)
	0.0213(6)
	0
	-0.0002(7)
	0

	S16
	0.0156(6)
	0.0166(4)
	0.0158(4)
	-0.0005(4)
	0.0002(5)
	0.0004(3)

	S17
	0.0153(6)
	0.0156(4)
	0.0163(4)
	-0.0012(3)
	-0.0003(5)
	0.0006(3)

	S18
	0.0134(5)
	0.0151(4)
	0.0181(4)
	0.0001(3)
	-0.0011(4)
	-0.0016(3)

	S19
	0.0150(6)
	0.0172(4)
	0.0193(3)
	-0.0006(3)
	-0.0018(4)
	-0.0009(3)

	S20
	0.0112(5)
	0.0134(3)
	0.0146(3)
	0.0007(2)
	0.0005(4)
	0.0001(2)

	S21
	0.0163(6)
	0.0132(4)
	0.0145(3)
	0.0004(3)
	-0.0001(5)
	-0.0005(3)

	S22
	0.0115(5)
	0.0119(3)
	0.0113(3)
	-0.0015(3)
	-0.0002(4)
	0.0001(3)

	S23
	0.0165(7)
	0.0198(4)
	0.0176(4)
	-0.0010(4)
	-0.0018(5)
	0.0006(3)

	S24
	0.0144(6)
	0.0156(4)
	0.0142(4)
	0.0001(3)
	-0.0003(4)
	0.0003(3)

	S25
	0.0146(6)
	0.0164(4)
	0.0154(4)
	-0.0007(3)
	0.0001(4)
	-0.0008(3)

	S26
	0.0131(5)
	0.0153(4)
	0.0152(3)
	0.0002(3)
	-0.0001(4)
	0.0003(3)

	S27
	0.0099(5)
	0.0105(3)
	0.0115(3)
	-0.0002(3)
	0.0000(4)
	0.0001(2)

	S28
	0.0157(6)
	0.0153(4)
	0.0168(4)
	0.0015(3)
	-0.0003(5)
	0.0002(3)

	S29
	0.0107(5)
	0.0116(3)
	0.0106(3)
	-0.0010(3)
	0.0009(4)
	-0.0005(2)

	S30
	0.0184(6)
	0.0171(4)
	0.0181(4)
	0.0006(3)
	0.0010(4)
	-0.0004(3)

	S31
	0.0088(5)
	0.0106(3)
	0.0118(3)
	-0.0001(2)
	-0.0011(3)
	-0.0004(2)

	
	
	
	
	
	
	

	R110042
	
	
	
	
	

	
	
	
	
	
	
	

	Hg1
	0.0255(5)
	0.0257(4)
	0.0264(4)
	-0.0002(3)
	-0.0002(4)
	0.0003(3)

	Cu1
	0.0255(5)
	0.0257(4)
	0.0264(4)
	-0.0002(3)
	-0.0002(4)
	0.0003(3)

	Hg2
	0.0246(6)
	0.0243(4)
	0.0247(5)
	-0.0005(4)
	0.0012(4)
	0.0003(3)

	Cu2
	0.0246(6)
	0.0243(4)
	0.0247(5)
	-0.0005(4)
	0.0012(4)
	0.0003(3)

	Ag1
	0.030(1)
	0.0316(8)
	0.0297(9)
	0.0003(7)
	0.0004(8)
	-0.0004(6)

	Ag2
	0.024(1)
	0.0217(6)
	0.0240(9)
	-0.0020(6)
	0.0006(7)
	-0.0008(5)

	Ag3
	0.0204(9)
	0.0208(6)
	0.0209(7)
	-0.0005(6)
	-0.0003(6)
	-0.0003(5)

	Ag4
	0.027(1)
	0.0281(7)
	0.0278(9)
	-0.0001(7)
	-0.0004(8)
	0.0004(5)

	Ag5
	0.030(1)
	0.0259(7)
	0.0252(8)
	0.0006(6)
	0.0028(8)
	0.0004(5)

	Ag6
	0.026(1)
	0.0221(6)
	0.0239(9)
	-0.0012(6)
	0.0014(8)
	-0.0012(5)

	Ag7
	0.030(1)
	0.0293(7)
	0.0316(9)
	0.0010(7)
	0.0004(8)
	0.0013(6)

	Ag8
	0.024(1)
	0.0249(7)
	0.0235(8)
	0.0022(6)
	-0.0013(7)
	0.0008(5)

	Ag9
	0.031(1)
	0.0302(8)
	0.0295(9)
	-0.0011(7)
	0.0028(8)
	0.0002(5)

	Ag10
	0.024(1)
	0.0225(7)
	0.0237(8)
	-0.0010(6)
	0.0011(7)
	-0.0008(5)

	Ag11
	0.030(1)
	0.0262(7)
	0.0298(9)
	-0.0026(6)
	-0.0012(8)
	-0.0005(5)

	Ag12
	0.031(1)
	0.0355(7)
	0.0328(8)
	-0.0006(7)
	-0.0004(8)
	0.0007(6)

	Ag13
	0.0241(9)
	0.0220(6)
	0.0220(7)
	0.0000(6)
	0.0013(6)
	0.0000(5)

	Ag14
	0.030(1)
	0.0279(7)
	0.0289(8)
	-0.0008(6)
	-0.0009(7)
	0.0000(5)

	Ag15
	0.025(1)
	0.0271(6)
	0.0267(8)
	0.0000(6)
	-0.0025(8)
	0.0002(5)

	Ag16
	0.029(1)
	0.0324(7)
	0.0301(9)
	-0.0013(7)
	-0.0004(8)
	-0.0007(6)

	Ag17
	0.0184(9)
	0.0200(6)
	0.0204(7)
	0.0004(5)
	-0.0014(6)
	0.0006(4)

	Ag18
	0.024(1)
	0.0252(7)
	0.0257(9)
	-0.0006(6)
	0.0013(8)
	-0.0002(5)

	Ag19
	0.0286(9)
	0.0252(7)
	0.0253(8)
	0.0000(6)
	0.0012(7)
	0.0000(5)

	Ag20
	0.032(1)
	0.029(1)
	0.030(1)
	0
	0.004(1)
	0

	Ag21
	0.0224(9)
	0.0259(6)
	0.0234(8)
	0.0011(6)
	-0.0029(7)
	0.0007(5)

	Ag22
	0.028(1)
	0.0267(6)
	0.0253(7)
	-0.0004(6)
	-0.0011(7)
	-0.0004(5)

	Ag23
	0.027(1)
	0.0296(7)
	0.0277(8)
	0.0001(6)
	-0.0018(7)
	0.0013(5)

	Ag24
	0.0232(9)
	0.0211(6)
	0.0222(7)
	0.0010(5)
	-0.0002(6)
	0.0010(4)

	Ag25
	0.026(1)
	0.0257(7)
	0.0258(8)
	-0.0004(6)
	0.0005(7)
	-0.0009(5)

	Ag26
	0.027(1)
	0.0263(7)
	0.0274(10)
	-0.0013(6)
	0.0007(9)
	-0.0005(5)

	Ag27
	0.023(1)
	0.0193(6)
	0.0206(7)
	-0.0003(6)
	0.0022(7)
	-0.0006(4)

	Ag28
	0.029(1)
	0.0283(7)
	0.0281(9)
	0.0015(7)
	-0.0005(8)
	0.0001(5)

	Ag29
	0.0214(9)
	0.0210(6)
	0.0235(7)
	-0.0006(6)
	0.0014(6)
	-0.0005(5)

	Ag30
	0.024(1)
	0.0207(8)
	0.0242(9)
	0
	0.0036(8)
	0

	Ag31
	0.0204(7)
	0.0252(6)
	0.0246(6)
	-0.0012(6)
	-0.0023(5)
	-0.0006(5)

	Ag32
	0.026(1)
	0.028(1)
	0.026(1)
	0
	-0.001(1)
	0

	Ag33
	0.0218(9)
	0.0227(6)
	0.0221(7)
	-0.0005(6)
	0.0017(7)
	0.0004(5)

	Ag34
	0.023(1)
	0.0200(9)
	0.022(1)
	0
	0.001(1)
	0

	As1
	0.022(2)
	0.0255(9)
	0.022(1)
	0.0007(9)
	-0.002(1)
	-0.0004(7)

	As2
	0.025(2)
	0.0255(9)
	0.026(1)
	-0.0007(9)
	-0.001(1)
	-0.0010(7)

	As3
	0.022(2)
	0.0206(9)
	0.021(1)
	-0.0003(8)
	-0.001(1)
	-0.0004(6)

	As4
	0.020(1)
	0.0195(9)
	0.019(1)
	-0.0007(7)
	0.002(1)
	-0.0007(6)

	As5
	0.021(1)
	0.0209(8)
	0.020(1)
	-0.0001(8)
	-0.0012(9)
	-0.0016(7)

	As6
	0.019(1)
	0.0208(8)
	0.022(1)
	-0.0025(8)
	-0.001(1)
	-0.0002(6)

	As7
	0.020(1)
	0.0215(8)
	0.021(1)
	0.0012(8)
	-0.001(1)
	-0.0014(6)

	As8
	0.019(1)
	0.0208(8)
	0.020(1)
	-0.0003(8)
	-0.0020(9)
	0.0000(7)

	S1
	0.031(4)
	0.035(3)
	0.033(3)
	0.006(2)
	-0.002(3)
	0.001(2)

	S2
	0.037(4)
	0.037(3)
	0.044(4)
	0.004(3)
	0.003(3)
	0.001(2)

	S3
	0.040(4)
	0.031(3)
	0.047(4)
	0.002(2)
	0.004(3)
	-0.003(2)

	S4
	0.028(3)
	0.033(2)
	0.028(3)
	-0.004(2)
	-0.001(3)
	-0.002(2)

	S5
	0.039(5)
	0.048(3)
	0.039(4)
	0.005(3)
	0.001(3)
	-0.001(2)

	S6
	0.042(4)
	0.026(2)
	0.024(3)
	0.000(2)
	0.001(3)
	0.002(2)

	S7
	0.029(4)
	0.027(2)
	0.032(3)
	-0.002(2)
	-0.002(3)
	0.002(2)

	S8
	0.035(4)
	0.030(2)
	0.040(3)
	0.003(2)
	-0.002(3)
	-0.001(2)

	S9
	0.036(4)
	0.030(2)
	0.037(3)
	0.002(2)
	0.001(3)
	0.001(2)

	S10
	0.037(4)
	0.036(3)
	0.036(3)
	-0.001(2)
	-0.003(3)
	0.000(2)

	S11
	0.042(5)
	0.042(3)
	0.041(4)
	-0.003(3)
	0.000(4)
	-0.004(2)

	S12
	0.029(4)
	0.037(2)
	0.036(3)
	0.002(2)
	-0.010(3)
	0.001(2)

	S13
	0.041(4)
	0.035(3)
	0.036(3)
	-0.003(2)
	-0.002(3)
	-0.001(2)

	S14
	0.034(5)
	0.029(3)
	0.057(6)
	0
	-0.001(4)
	0

	S15
	0.024(5)
	0.027(3)
	0.045(5)
	0
	0.002(4)
	0

	S16
	0.049(5)
	0.032(2)
	0.034(3)
	0.004(2)
	0.007(3)
	0.003(2)

	S17
	0.028(4)
	0.041(3)
	0.042(4)
	0.004(2)
	-0.001(3)
	0.003(2)

	S18
	0.029(4)
	0.032(2)
	0.033(3)
	0.002(2)
	0.005(3)
	-0.002(2)

	S19
	0.034(4)
	0.046(3)
	0.033(3)
	-0.004(2)
	0.003(3)
	-0.003(2)

	S20
	0.037(4)
	0.034(2)
	0.030(3)
	-0.002(2)
	0.006(3)
	0.006(2)

	S21
	0.047(4)
	0.025(2)
	0.034(3)
	0.002(2)
	0.002(3)
	-0.001(2)

	S22
	0.027(4)
	0.046(3)
	0.039(4)
	0.007(2)
	-0.003(3)
	0.007(2)

	S23
	0.039(4)
	0.029(2)
	0.034(3)
	0.004(2)
	0.001(3)
	0.001(2)

	S24
	0.041(4)
	0.035(2)
	0.026(3)
	0.001(2)
	0.002(3)
	-0.002(2)

	S25
	0.030(3)
	0.024(2)
	0.038(3)
	0.004(2)
	0.001(3)
	0.002(2)

	S26
	0.034(4)
	0.030(2)
	0.035(3)
	-0.003(2)
	0.004(3)
	-0.001(2)

	S27
	0.038(4)
	0.026(2)
	0.035(3)
	-0.001(2)
	0.004(3)
	0.001(2)

	S28
	0.039(4)
	0.038(2)
	0.032(3)
	-0.006(3)
	-0.003(3)
	-0.003(2)

	S29
	0.023(3)
	0.035(2)
	0.041(3)
	0.005(2)
	-0.004(3)
	0.003(2)

	S30
	0.042(4)
	0.036(2)
	0.034(3)
	-0.004(2)
	0.001(3)
	0.002(2)

	S31
	0.037(4)
	0.031(2)
	0.031(3)
	-0.004(2)
	0.008(3)
	-0.001(2)

	
	
	
	
	
	
	


