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APPENDIX B.

ELECTRON MICROPROBE ANALYSES
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0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.00
| 80 656 32 140 °53 206 13.7¢ 1241 11.20 e ne 1.3 1234 18 7.40
0.19 017 0.8 o4l 0.00 [V} 03 0.0 062 0.7 04! 0.90 0.56 0.00 0.00
3238 392 0¥ NI 2W N4 NN 2B 24 IN2A  N% NG NI NGO 1RO
033 o’ (T ] o 044 [T 24 0.00 0.00 0.00 0.8 0y 0.0 0.20 oM 0.1
258 261 260 b1 ] 25 9 28 2.50 29 b)) 252 2.5 250 260 29
42 433 £ 037 019 03B 00 0.00 0.00 o18 416 LOI8 009 03 032
913 9737 9161 9ISI 9567 9T06 9666 9% el N2 K% 9697 %R 9141 9D
Chemieal formuine aniouioted based en 31 anlems
Nay 1.04 114 108 m L2 L0 1.00 118 109 Lol L2 113 L L1 L1S
Ne o.13 008 0.00 0.00 0.00 0.0¢ 0.00 0.00 008 0.0 £0.05 0.1s 0.06 0.19 0.26
K 1.8 wm 15 194 185 18 190 (F 18 18 188 18 % 178 LR
Rb 008 .06 0.07 007 0.07 0.07 0.10 on [ R14 009 0.12 0.09 o.10 [:X. J 0.08
(] 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
4 - oot 0.00 002 0.00 0.01 00t 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 002 001
| ] 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Samda 209 19 1% 18 193 1.9 200 195 203 198 12 20 20 204 207
Na on 094 on 09 096 oM 1.00 on 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 090 050
G 0.09 0.06 0.06 007 0.04 0.06 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 o.10 0.10
Som B 1.00 1.00 09 0 1.00 100 100 (X4 100 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00
Na 0.00 013 017 0.19 0.16 012 0.00 on 0.0l 0.00 [ V14 0.00 0.08 00t 0.00
Mg [ &3 018 0.3 oM 0.04 o.ls 0.05 007 007 0.04 o 005 0.06 o 0.24
Ma wn 2 3.50 182 a“n an 58 .25 5.4 560 .24 .61 sS4 4.00 4.04
2% 24 3.06 h X3 200 2% 1.2 L Le6 1.9 1.2 1.36 La amn xm
0.06 .13 0.04 004 0.09 0.07 0.00 0.03 0.00 0.00 0.00 0.00 001 0.04 004
0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.01
c 104 7.00 7.00 1.00 100 21.00 7.3 100 7.00 7.06 7.00 7.0 7.00 1.00 704
Los L 0.90 o» [T ] 09 0.10 .14 o.ls o1l 0.15 0.4 0.3 109 L2
0.00 000 000 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 Q.00 0.00 0.00 0.00 0.00
0.10 o on 0 027 o o» 0 0.9 [ 214 0.2 057 0.9 0.34 0.16
0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 6.00 0.00
o 108 o8 150 138 2 137 1.36 1.5 1.34 0.0 on
o0 [T} a0 0.09 0.00 001 (T -] 0.0 008 00S 003 0.05 0.04 0.00 0.00
201
1.9
033

~

0.8 0.00 0.00 0.00 032 028 033 o.1s 058 055
4.00 4.00 400 400 400 4.00 400 400 400 400 4.0 400 400 4.00 400
3061 043 3% 08I 3100 3100 3100 3048 3072 3067 8 N2 30.45
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MICROPROSE ANALVSES OF MONT SAINT-NILAIRE AGM
MSHIS MEHIL MSHIZe MSID M3Mile MENIZ MSHIle MSHIN

- OIDE_PTIS__PTIS PTO pT2l _PT pTIs  PT24  PTIS  PT26 A pT27 PT2S _PT2 _PTI0

04 0O O4 L4 OB L4 S0 038 437 028 04

g
&
§
&

NeO 254 245 . 257 213 206 206 206 18 p & 212 224 2 201 1.97
KO E ¥ 13 3.90 i 86 600 384 586 £2 80 53 Et 8 6.10 [+ €29 (85
Rb0 039 0.5S 0.54 036 033 0% 9 037 035 0.34 036 .41 [ X\ 0.43 0483
[« e 0.00 0.00 0.00 0.00 0.08 .00 0.00 0.00 0.00 0.00 001 0.00 0.00 0.00 0.00
GO 0.40 055 058 0.47 054 o7 1.00 0.9% oS o.n s 110 L13 0.9 LI
%0 ol 0.10 .14 [A13 o.le 023 02 3 0.3 025 033 0.09 012 0.00 012
o] 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
MgO (.1 4] 064 [} 4 (1] e 03 087 052 03s 038 045 0ss 0.7 080 o»
MaO 2008 2016 2113 22088 1S3 1926 85 1537 1138 1947 1701 BR DI ns1T DN
FeO 1337 1330 1310 1357 2060 1700 B2 1946 RIS 1625 183 1156 198 112 1030
0 029 03 o 0.9 0.00 0.00 0.0 0.00 0.00 0.00 0.00 024 0.00 0.00 0.00
A0y 118 128 0.9 1.02 080 (1 J 106 110 oes 064 087 103 151 165 L
Y:0s 0.00 0.00 0.00 0.00 .00 .00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
[« e 0.00 0.00 0.00 0.03 0.00 0.00 0.00 0.00 Q.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
TO, 6.2 746 233 7.18 82 32 10 157 155 1.16 18 8 9 741 821
0, 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
O, 109 0.14 037 0ss LR ] an 396 419 s 375 %0 0.40 0.29 o.41 0.00
HIO, 0.00 0.00 .00 0.00 021 0.00 02s 0.00 0.00 (L) 012 0.00 0.00 0.00 0.00
N0, T 695 a8 (1 -3 L9 213 215 200 LM L4 m 494 6 664 EX
Tay0y 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
50, 31302 34 383 N2 NL 1N 128 1258 B2 N D 29 NVM N RN
F [} <} (0] 107 ost 1.05 096 104 105 [ 1)} 106 Lol 09 [} 4 060 107
HO 260 60 2. 265 -3 B mn mn 281 an 7% 206 264 260 260
034
91.55

W92 96 965 M KT %6 KW NV ’mi4 9696 9619

Lie 1.09 120 114 09 09 (1.} 09 -0 10 0.9 (1} 9 0.90 os

o617 0.20 00S als 0.16 014 oS o.18 o.is o.19 0.7 026 021 0.14 o
mn LN L6S n .3 LD 178 L74 Ln L L L 1.2 185 1.90
(L J 008 008 0.05 0.06 0.06 0.06 .05 005 0.05 0.06 006 0.06 0.06
0.00 0.00 0.00 0.00 0.01 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00
002 00! 002 001 003 (1 1] 0.3 00 0.03 0.3 0.03 001 002 0.00 002
0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 Q.00 0.00 0.00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00
1.9 2 | & 199 197 1.96 201 wm 19 197 K} 1 2 206 202

090 0.86 0.86 oms 0.7 o7 018 0.75 080 o .78 [ s} [ %2 ] 0.76 0.1
o.10 0.4 0.14 0.12 0.3 022 035 023 0.20 als 022 027 028 .25 027
1.00 100 1.00 1.00 1.00 1.00 100 1.00 1.00 Loo 100 1.00 1.00 1.00 1.00

joF fEvoPnE ;i i
§

0.08 0.03 029 007 0.00 0.00 [ 14} 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 Q.00 0.02
0.2 022 027 024 021 [ X+ 020 0.8 o .10 .18 029 0.27 0.28 031
4.10 4«13 396 404 0 in 194 304 3.0 i 3 s 430 490 4.65
258 236 28 260 » k% s kY R X1 316 3.9 220 b4 o) 216 203
0.05 0.06 0.06 0.05 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.04 0.00 0.00 0.00
0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
c 100 7.00 7.00 100 .1 119 7100 102 703 .10 1.0 702 7.0 7.04 100

(81 1.2 198 [ %2 ] 140 L2 135 133 131 128 (& -3 149 1.3 1.29 18
0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
a2 002 004 010 046 .53 043 0.8 ol 065 053 0.04 0.03 0.05 0.00
0.00 0.00 0.00 0.00 o0l 000 [ 1 -3 0.00 0.00 0.02 00l 0.00 0.00 0.00 0.00
oSt on o.M omn .16 [ *-3 [+ <] [ F- [ R+3 012 (1] 0.sl 064 0.6 062
000 .00 0.00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
D 204 20 20 0 20 203 205 20 204 204 204 204 200 202 204

161 16 185 166 166 157 161 78 .73 1. 16 152 151 151 10
032 035 [N} 028 a2t o7 0 0.30 o.Is o ou 028 0.4l 045 0.40
r 1. 19% 1% 1.4 .. 184 190 1 1% = ) 1.90 k2 3 796 1.9

0.6 0.4 0.75 0.58 0.75 [N} on (% 4 0.67 [ & ] 0.74 0.66 0.6 (X} om
4.00 4.00 425 403 425 30 3 [~-3 o a2 426 o 400 400 400
3040 305 3035 042 30 0N 302 02 30X 3022 3026 04 03T 06 2

og™ pE® [IFENFS FO<VIEEF

1998 2001 1996 1997 1995 1999 1998 1996 2006 2008 19.93

Cations




ELECTRON MICROPROBE ANALYSES OF MONT SAINT-NILAIRE AGM

MSHLe ME) MG M1 MM MEMNIC MINIS MSHISS
OXIDE_PT31 _PT32 PT3 PT4 A PT35S _PY36 _PTIT_PTM PT_PT Avege PT4 PTR2 PTO
Ne O 221 L96 209 19 2.10 262 2D 265 267 n 302 215 307 3.07 2.
KO 6.00 617 609 61 615 s 33 s 567 5.0 554 S sn %0 4
R0 038 o041 0 038 0.41 are 06 oM o2 omn 065 on 0.87 08?7 057
0 0.09 0.00 0.09 0.00 (X~ 022 ols 02 [ b-3 o.18 o.11 .18 0.00 0.00 0.00
Ce0 1.3 1.06 0.9 1.08 L0 0.06 0.09 0.07 0.06 0.00 o 0.07 0.14 012 0.16
0 o1z 012 0.08 ol 0.10 0.17 o1 81 ] 0.17 o.ls 23 o.19 017 0.16 0.14
BeO 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Mgo 0.90 oss (13 092 087 o6 o0 [ &) o.® on o 0.78 091 (13 0.
MaO W U4 DI DI NDE  2WI2 B2 280 U V06 256 2526 I Dl 6
FeO 1077 1029 1L.21 1ne 11.06 9 [ { ] L & 3 201 | £-3 [ &) | 473 10.12 [ { N S YW}
20 0.00 0.00 0.00 .00 0.03 0 032 02 [+ ] 03 034 032 [ ¥~ 020 021
AlWO, Lot 1.5 121 1.06 3 L3 ast [ L 3 [T ] L4 o» 0.86 04 0.2 0.80
0, . 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Ce,0, 0.00 o.ls 0.00 0.00 0.02 0.16 0.00 0.1 0.00 0.00 0.00 0.05 0.00 0.00 0.00
TiO, | O s.14 807 84S | $ 1) 521 €9 sS4 524 2 1% 597 .00 7.08 695
0, 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
0, 033 0.00 021 (%7} 028 2 2466 pa wm Ed i 1.60 2.57 0.57 0.7 044
HIO; 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
NO, 41 sn 586 501 36 168 a8 107 pA) 1.8 4958 6.43 1.55 6.74 151
ToOy 0.00 0.00 0.00 .16 02 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
80, 335 NN T2 29T 31285 3215 NI 12 NN 2 MIS 29 BV 44 DM
F 0.86 0n ose 1.02 (1 3 on [ 1) LoS o o 0.78 [} -3 0.94 Los 0.94
H,0 2. 29 260 26 267 254 285 .97 2.56 255 2, 67 262 263 2.61
O=F 036 0.30 033 0.43 036 .30 035 L4 «0.30 037 032 £0.35 0.40 0.4 0.40
Toml %73 %4 26.30 926.718 26.84 9642 %30 9720 %4 %600 987 96.57 7.2 72 %NS
Chomical formuine eniculated based en 31 anisas
Ney, o os 094 [} 09 120 &) 1.2 12t 125 14 L24 1.36 1.36 128
Ne .18 0.14 0.18 0.2¢ .19 021 024 02 021 0.20 028 0.26 0.29 022 0.19
K LTS = 1.90 L® 150 L4 1.8 L% L0 L L6l 1.9 1.67 1.66 1.8
| 0.06 0.06 0.06 0.06 0.06 o.11 o.l0 012 o.11 on 0.10 0.11 0.08 0.08 0.08
[« } 0.01 0.00 o0l 0.00 0.00 0.02 am 0.02 002 002 00! 0.02 0.00 0.00 0.00
4 002 002 ool 002 [ 1.} 002 00 0.03 [ 1.3 0.03 (.1 0.03 0.02 0.02 0.02
[ ] 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Saom 4 201 204 205 210 207 21 200 20 206 209 202 210 206 19 19
Na 0.75 [ &/} 0.7 0 0.74 0.9 (L} 095 0.9 Loo 09 09 097 097 096
Ca 025 026 028 027 026 002 0.02 002 0.02 0.00 003 0.02 0.03 0.03 0.04
Som B L.00 1.00 1.00 1.00 Lo 100 1.00 1.00 1.00 100 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00
Na 0.04 000 000 0.00 0.00 0.00 0.04 0.00 002 0.05 o.10 0.00 .11 0.16 0.13
Mg 03l 02 032 032 0.30 024 08 03 024 023 030 0.26 031 [ %)} o
Mn 460 Lk, 4.56 4602 4.60 S0 4”2 s.10 49 . 496 49 4.60 4.55 [ :)
Fe 208 1.9 217 212 212 1.% 10 m n 166 1.9 L7 1.94 1.9¢ .19
n 0.00 0.00 0.00 0.00 0.01 0.08 0.05 0.08 0.07 0.0% 0.06 0.06 0.04 0.0 0.04
Y 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 Q.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Ce 0.00 o0 0.00 0.00 0.00 001 Q.00 ool 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Sem C 1.00 108 704 108 102 708 1.00 7.4 7.00 7.00 7.00 7.00 7.00 7.00 .00
T 148 1.2 1.0 1.46 L4 0”2 1.20 09’ 092 o9 L34 1.04 121 121 121
ia 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Z 0.04 0.00 1. 0.0¢ 0.0 3 -3 03 032 (3] 32 o.18 0.29 0.06 0.09 0.05
HI 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
N 0.9 060 [ 11} 052 058 050 [X]] 07 [ %, on 047 06 078 0.4 0.78
Ta 0.00 0.00 0.00 001 0.00 000 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
SamD 1” 201 204 20 20 205 1.8 202 203 202 1.9 201 205 L9 204
s 165 19 156 197 154 158 RA: 14 167 16 10 166 174 84 m
AN 027 02 033 0 036 0 0.4 07 027 o 0.1 0.24 .13 0.1 022
SomT n 1 19 786 790 185 192 M 194 194 19 7.90 18?7 795 193
F 062 0.53 06l 0.74 0.63 053 (718 0.7 053 0.6 034 [T} 0.6 0.7 06
OH 438 400 4.00 400 409 4.00 » 4.00 400 4.00 446 44 4.00 4.00 4.00
(o] 3038 3047 303 3026 3037 3047 303 N3 3047 3035 046 0¥ 33032 W02 NN

Cations.
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MINISc MEMIS MSNIGe M MM MIHId

OXIDE PTes PT4S PT4s PL4T _PT& PT& PTSO Aweege PTSI pPrs2 _Prs3  Prsa PTSs Prse  oTs?

0 22 29 236 E2 4 224
s (L J . 594 58 €01
0 0353 0.44 .57 0.47 0.53
0.00 0.0 0.00 0.10 0.00 0.00
0.54 [T J 029 (Y] 0.38 [} -3
.15 ([ 3 0.09 012 o.10 012
.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
[ 1 [} 4 080 o8t o o™
662 260 2269 266 262 263

.16 0.09 0.00 0.06 0.09 0.00 0.00 oo
0.24 016 o 0.00 0.00 0.00 0.00 alo
0.4 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 [ 118

§8BCBEREL

647 266 NTT 767 N N4 N 0N
647 kAL 7% 19 152 162 166 1.%6

0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.06 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00

Ne:O

KL

™0

o0

[« ]

%0

[ o)

MgO

MaO

FeO .

0 0.00

NO, 146

Y0 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00

o0 00

TiO, 1.26

=0, 0.00
348

HO,

0,

ToeO,

80,

F

HO

O=F

Toml

027 037 122 0.2 021 1.9 on 1 oss 134 0.3 1.3 0.9 151
0.00 0.00 0.00 0.00

0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 .00 000 o.16 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
146 [+ 20t 590 13 124 329 834 9.06 175 | - 1€ 841 184

0.00 0.00 0.00 0.00 .00 000 * 000 .00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
0.00 026 326 020 0.00 167 146 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
728 t $)) ””2 238 13 1ne 121 ¥ s 4460 €N 617 (¥ ] L 6.19

0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 a3 03s . 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
3481 M6 326 I3 332 32056 3149 I 3295 M 1254 U2 N6 MU 2R
1.03 0.86 0.00 o L0 0.00 09 wn o» 1.0 0.1 0.67 [, 4 .76 0.84

265 .53 238 260 252 52 29 282 2. 260 20 261 2 257
043 403 000 431 48 0.00 025 £ £ 20 4B 03 O3 032 035
9716 920 9122 %I 9726 9134 %6 %61 9679 96N 5

7Y BN HBE NI

Nay, 142 1.2 (K 1.8 18 L1 L7 13 095 Lis (L] 1.29 L0S 127 Lot
Ns 0.14 021 0.09 0.10 0.19 0.1s o o.18 .15 .19 0.16 o1? .15 0. 0.19
K 1.64 162 L8l 1.6 1.6 1 1.0 Lo LB L0 L® e L4 1.7 LY
Rd 0.09 o.10 [ §1} o1 0.09 oI 0.1 0.10 0.09 0.09 [ L 1 0.07 008 .07 0.08
[~ 0.00 Q.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 oot 000 o.01 0.00 0.0 0.00 o0t
S 0.0 002 00 0.00 0.00 0.00 0.00 0ol (1] 00 ool 0.01 002 .01 0.02
Be oo 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
SomA 191 195 20 1.84 19 21 210 [K_J 204 1.9 205 L96 200 20t 20
Ne 096 (L J 1.00 0% oss 1.00 1.00 09 o’ [} 24 o 09 (X <} 091 0.80
Cs 0.04 1.2 0.00 002 002 0.00 0.00 0.02 o o1 0.17 0.07 .17 0.09 o
SomB 1.00 1.00 1.00 100 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 100 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00
Ne (LS -3 03 0.00 o.» 032 0.00 .00 Q.17 0.00 (.31} 0.00 .19 0.07 0.14 0.02
Mg 03. 03 009 013 0.14 Q.10 a.10 022 09 033 .29 027 028 0.3 027
Ma s.08 s.n 637 S.44 sa 634 2 3.3 5 50 s.1s s.10 S8 s.10 5.19
(e 124 1.20 055 1.04 L1 0.60 0 123 1.9 149 LS4 144 147 1.47 181
n 0.00 0.d0 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 .01 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Y 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 .00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Cs 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 ool 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 0.00
SemC 200 100 100 7.00 1.00 7.04 103 100 102 7.00 102 100 7.00 7.00 1.00
T .27 107 0.36 103 126 [ V-3 on o 147 153 138 La1 12 1.45 1.37
L ] 0.00 000 ~ 000 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
/4 000 . 003 a6l (X.-3 0.00 0.0 0.0 017 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Hr ©.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 0.00
] 075 om 103 o9 0.73 L2% 13 092 0.9 04 on 0.6 on 0.5 0.6
Ts 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 .02 o 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
SemD 202 198 200 204 e 1.93 19 200 206 200 207 205 220 204 20
S . 19 m k2 J kAL 1.6 160 m 1354 1.6 152 - 1.60 2 133
AN 007 o.10 034 0.12 0.06 (X -3 (21} 020 03 015 037 ol 0.36 o.13 o4
SemT 196 801 807 1.9 197 koS 190 197 k2 192 . 19 196 9 794
F o 0.62 0.00 0.54 Q.73 0.00 s 0.52 o6t 073 0.57 o 0.57 0.5 0.62
OH 400 4.00 4.00 4.00 400 400 400 4.00 400 L&) 4.00 4.00 4.00 4.00 4.00
o 3026 3038 3100 3046 3025 3100 3056 0.8 303 3027 304 052 304 04 3038
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MEHIS MIHITe MIHIY MHi7e MEMI7T MSHISAs MSHISAD MIMIBAS
OXIDE__PTSB A PTSH PTG PTGl PTE62 PIE PTHL A Pres Preés _PT6T PTG PTH MM

NeyO 302 236 258 236 233 246 25t 264 251 2.57 253 228 o 236 232
[ #e] s 59 E2 4 395 594 ST EL 5.0 m» 585 60! 52 EL S €02 605
0 04s 053 037 0.3 0.0 a.40 a6 037 038 0.47 0s1 0.0 (X J 0.8 047
Ca0 0.00 .05 o.10 0.00 0.09 0.00 0.00 0.00 003 0.00 0.00 0.09 0.00 0.00 0.00
0 024 056 0.7 e o%e 0.7% 060 052 s 0.6 04 053 0.0 0.52 oSl
0 013 012 o2t 0.20 ols o021 o1 020 020 .15 o1t [LR1} 0.10 o.10 0.1
| ] 0.00 0.00 0.00 4.00 0.00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
MgO 0.74 o s s 0ss (X 3 o o 087 o» & ~3 0.4 e 0.42 [ X
MaO 2679 2657 1760 1785 1906 1922 2036 2135 1933 209 2184 1898 1962 1970 1940
FeO 109 146 1708 1759 1515 1519 1401 1300 1534 146 1365 617 1594 1504 1517
0 0.00 0.00 o2 0.00 024 021 024 026 020 0.00 022 a.2s ol 0.25 0.30
ARO, o.M o9 0.76 066 1.00 o9 [ [[% 73 (& . L8 124 114 L3 0.96
Y0 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 0.90 0.00 0.00
CoyOy 0.00 00z 0.00 o.16 ot o17 0.00 0.00 0.09 0.00 0.00 0.15 0.00 0.00 0.00
Tio; 0.4 [ A1 s80 9.06 &30 L T 4 817 &n 866 186 €22 (1 ] 6.7 686 107
W0, 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
O, 0.00 0.00 19 150 160 L€ 1.57 L% 2 L 094 090 [} 0.80 s
- IO, 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
NyO; 625 605 2% n s N o7 p &3] 35 12 it 4 128 120 124 [t
TeOy 0.00 0.00 023 026 0.1s 0.00 0.00 0.00 on 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 0.00
80, 3435 3356 W17 M NS MIT NS M7 M3 B N2M 2% RN® 1N1B BB
F 0.7 o 126 L34 un 1.09 Lie L7 L (.} 3 0.9 0.73 o9 [ X_J 1 <]
HO 262 264 2n mn 29 n % 2% 2% 260 58 29 29 2% 260
O=F .33 03 033 06 04 06 08 0O 00 03 00 O £38 041 .35
Tonl %32 9664 9199 MR U MW NS KU NN %N NN 9122 9116 9697 9687
Chomiosl fermaine colcniated based on 31 snisns

Naw 134 L3 L3 m ez 1.07 L L7 L10 L1s Lis .02 1.04 1.06 1.04
Na w2 .19 o 02s .07 012 021 0 0.1 031 025 0.16 (X 0.16 0.09
K mnm 178 1.6 L0 n m L3 165 1.0 n L% 173 136 L7 1.7
L] (X 008 005 0.06 0.06 0.06 005 005 0.06 007 (L J 007 0.07 0.07 0.07
Cs 0.00 0.00 001 0.00 ool 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 001 0.00 0.00 €00
L 4 (1.3 (X3 (.1 ] 0.03 00 0.0 003 0.0 00 (L -3 (13 002 001 001 0.02
Bs 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Sum A 200 202 200 20 it ) 1”2 202 196 & 2 212 200 203 202 195
Ns 09 086 on 084 o on 0ss [} 4 0.4 084 [} J 087 oss 087 087
C 0.06 0.14 o.1s 0.16 o1 0.18 .15 o 016 0.16 on 0.1 015 .13 0.13
Som B 1.00 Lo0 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 100 1.00 1.00 100 100 100 1.00
Ne 0.19 0.09 (1 J 0.0 0.4 o 0.05 006 0.08 0.00 .00 .00 0.00 0.03 0.08
Mg 023 0.8 028 078 0 oen 0.3 0.30 0. 0.13 [ 81} 0.15 o1s 0.15 0.15
Ma 520 s.)6 3 9 36 36 3.96 an e 4.0 L& . s s .
F 1.36 1.47 2 330 k2 4 28 266 e 2% 2, 265 313 3.00 293 293
n 0.00 0.0 0.04 0.00 004 0.04 0.04 0.04 0.03 0.00 0.0¢ 0.04 0.03 0.04 005
Y 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 .00
Ce 0.00 0.00 0.00 0.01 e 001 .00 0.00 [ 1]} 0.00 0.00 o0 0.00 0.00 0.00
SemC 100 7.00 100 7.00 700 7.00 7.00 7.00 7.00 1.00 7.09 107 12 7.00 700
T 138 141 1L 193 145 L€ L0 1.50 1.47 1.37 L9 L9 117 L9 1.3
- 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 Q.00 0.00 0.00 0.00 Q.00 0.00 0.00 0.00
/4 0.00 0.00 [+ 020 o8 o’ .17 020 .19 o.13 on .10 o.l10 0.09 o.10
Hf 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.00
N 065 0.6 0.30 [+ 0.0 0.0 045 (X 1] 0.36 03¢ o 0.7 0.7 0.% on
T 0.00 0.00 00l 002 001 .00 0.00 000 001 .00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
SemD 203 204 20 20 20 204 20 m 02 20 m 205 20 204 204
= 2 ™m A 16 168 1 ™™ ™m kA . 133 153 158 1.6
Al 0.09 02s 020 o 027 024 03 (A1) o 17 o3 034 [k} o3l 0.26
SamI 197 194 mm 1 195 kL 3 - 92 19 790 18 . 15 19 T4
F 0.57 089 0.0 095 0.® on on 084 oss [T~} 0.6 034 0.67 [ X/ 0.6l
OH 4.00 403 410 403 [5-1} 423 418 a6 413 4.00 400 4.00 400 4.00 4.00
(] 3044 3041 3010 3005 30 WD WIS 3016 3015 3037 3031 3047 3033 302E N
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ELECTRON MICROPROSE ANALYSES OF MONT SAINT-RILAIRE AGM
MIMISA. MSHISDs MIHIOBS MEHINS MIHISAS MIHISA> MIHISAC MEHISA MSHI9E
OXIDE A e __PI PTe0 PTE: PTS3  PTB4  PTES PTES PTSY PTEE Average PT®O 2 PT%

240 249 193 22 pa Les 2 241 23 e 29 2 2. o 193
597 an 61l sar [ {-3 6«1 593 604 6.10 EX, 595 608 6.00 s 615
0.0 L9 036 [ %] 0 0.9 04 [ 2 ¢ 0.9 045 0 029 0.40 032 020
0.02 .08 0.00 0.04 0.00 0.00 0.00 o.10 0.00 atlo 0.10 0.00 0.05 0.00 0.00
0.54 032 054 0.3 0.7 1.7 0.4 o (524 o.en oz 154 0.6 L10 Lo8
o1 .14 017 o1 000 027 [(3+3 ol ol [ A0} [ AL 028 0.17 02s 020
0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.® 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.30 0.10 0.00 0.00
[T} 037 ost 0. (1] o .55 o (X -4 [} J on 126 o8l 134 [ X -3
2006 1385 1707 1551 1981 1562 2064 1990 84 1891 1902 1531 151 1L.21 1ne
1500 2263 18M 2040 1510 1956 1451 72 1632 1567 1536 1957 1638 267 .8
0.20 0.00 .00 0.00 o 000 027 0.00 0.00 027 025 0.00 [ AX} 0.00 0.00

105 076 119 s L2 140 100 - LIS 060 038 o’ L0 099 096 1.04
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0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 Q.00 .00 0.00
0.03 0.00 0.00 0.00 000 .18 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.17 0.04 0.00 0.00
69 884 49 en 9 1096 4% LX 4“8 87 638 10.76 103 151 167
0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
093 n 702 LE an L8 267 1 # 1} 662 1.6 23 145 246 5.4 528
0.00 Q.00 026 0.1 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.24 029
6”2 L3 n 29 . (X4 L 44 814 408 4a 6ot 0.78 5.05 1.09 091
0.00 0.00 0.00 0.00 o 0.00 0.00 0% 0.00 037 o 0.00 0.1 o.1s 0.1
3282 10 NS 266 RN BI N N BV NBNEL NY MUY BN 323 NN
s 1.2 L 121 066 131 086 074 0.96 on oss 1 0.94 146 7
29 265 261 0 257 wm 29 238 n 2. 260 715 268 29 267
037 051 L0 £ 0B 0I5 L6 0 040 03 03I 0S5 040 06 4.5
9703 9580 9662 9621 LIl 90D I3 9630 9737 9696 9143 ES M 9N 9106

New 107 112 o8 100 108 073 LI13 L0 10 117 L13 0 102 O 08
Ne 021 0.20 0.02 on 015 o.l16 0.17 a.lé 0.09 027 0.20 0.15 0.17 0.16 o1
K 176 L3 13 16 1P LIS LIS 181 18 L™ 115 L7 1% 1L 1%
| ] 0.07 o.1s 0.06 012 007 0.04 007 007 0.06 007 0.06 0.04 0.06 0.3 003
s 000 001 000 000 000 000 000 GOl 0O0I QO 00l 000 000 00O 000
S 002 002 002 o002 001 004 002 002 003 002 002 003 002 03 003
Ba 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.04 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.03 0.01 0.00 0.00
SemA 206 184 134 180 202 203 200 207 200 206 20¢ 197 20 197 196
Ne 087 092 086 08 093 O0S7 097 0S4 091 0% 09 06 085 07 0N
G 013 008 O0l4 Ol 007 O©O4 004 006 009 010 007 037 0I5 07 o
Sem# 100 100 100 300 100 100 100 100 100 100 100 100 100 100 L0O
Ne 000 000 000 000 000 O©000 000 OO0 003 000 000 000 000 000 002
Mg 0 OI3 OI8 0I5 04 O6 O 03 OIS OFW 027 042 0B 046 04
Ma 3193 2T 34 30B 3| 297 405 396 36 IM 3 292 36 217 225
Fe" 202 439 316 401 295 368 281 289 317 301 300 364 dle 483 4
n 003 000 GO0 OO0 D005 000 005 000 000 005 004 000 002 000 000
Y 0.00 0.00 0.00 a.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Cs 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 002 0.00 0.00 0.00 Q.00 0.00 00! 0.00 0.00 0.00
SamC 10 124 124 1722 116 707 110 ALY 7.00 101 108 7.00 7.08 118 1.00

121 1.54 o L8 09 1.8 [} J (L o 136 110 1.80 121 129 132
0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00
.10 0.19 on 0.50 024 on a3 021 015 ol 026 o6 0.8 060 0.9
0.00 0.00 [0~ a0 0.00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 002 002
.12 o.18 036 027 [} J 007 oss o [T L J [T ] 0.08 [ X1} on 0.00
0.00 0.00 0.00 0.00 (-3 0.00 0.00 002 0.00 (1] 002 0.00 [ X 001 ool
D 203 192 200 196 0 204 1.9 206 200 204 202 20 200 203 20

19 kA 152 745 19 160 160 1.50 118 167 10 18 16 160 167
0.29 021 033 0.7 0.3 03? 030 o33 .l [ 3} [ +1] 0.9 027 026 0%
r 1= 198 188 0 786 196 kA m mm m 192 192 7. 186 196

0.64 0.90 o» [} ] 0” 09 06 0.55 on a0 062 092 0.68 1.06 o9
4.00 410 an aan 40 407 4.00 400 429 aQ 400 08 o 3¢ 408
3036 3010 3031 3011 305! 3007 3037 3045 3029 3041 3038 06 03X WM 3008
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ELECTRON MICROPROBE ANALYSES OF MONT SAINT-NILAIRE AGM
MIHIS MIMI®S AMSHI MINI0 MSH0c MSi2s MSHlls

OXIDE PT91  PT92 PT93 PTS4 PT9S PT Avwwap PT1 Pr2 PT3 PT4 PTS PTG Avge PTT

1

22t 195 216 224 1.90 L8? 20 316 . 3.6 9% 235 246 287 255
€00 603 594 606 610 [ *] €06 508 540 s.16 539 58 5358 M 9%
083 0.36 030 026 026 o3 o030 [ 218 oS s oS 0% 0.67 o6l 0.57
0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 000 .08 0.09 0.14 0.00 .15 0.00 oos 0.00
0.0 L2 st 0.77 152 115 o 021 ol 020 [ X 097 L6 0.87 0.30
.15 020 017 (R ] 03 .19 0.20 0.14 o .10 020 ['X] ols 0.16 0.12
0.00 02 0.00 0.00 026 0.00 0.06 0.15 0.00 026 036 0. 029 023 0.00
s 093 X -4 117 138 138 L6 0.46 0.50 022 049 oSt 057 0.46 on
1658 1516 1252 1228 I 1277 S NS 2418 008 2614 A %64 1925
1793 1981 292 2219 BDE 2 09 ose o Lo7 L10 . 0.9 1458
0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 % 18 10.2¢ st
L9 1.06 0.8 0.6 1.04 094 0.09 on 0.10 029
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Ru
.00
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120

0.00 0.00 0.00
0.00 0.00 0.00 0.00 .00 .00 0.00 0.14 o
K 4 e 1096 1083 1021 11.50 1nss 1.8 .56
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5% 44 on o8 0.00 0.00 0.00 0.00 0.26 2
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a2 1006 S8 m
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200 3%
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0.00 021 032 0.00 028 0.1s 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00

48 os 215 27 on 1.04 L68 L0 128 Ed 1 099 0.73 0.57 1.2¢

.00 0.00 0.00 0.00 0.4 0.1?7 0os 0.00 0.00 0.00 0.00 a.00 0.00 0.00 034

3265 3300 3290 3326 3130 3353 39 ST 3550 S SIS B NB MU 12N

(1)1 1.24 | X 1.08 136 128 125 (4 as? 1.3 1.20 137 L2 L8 087

2n e 251 2n 264 n e b & J » 260 2.7 260 2% 27 2%
O=F 038 02 06 04 03T 43 43 L5 040 452 03 L0358 047 050 O3
Tenl 0671 9657 9576 9640 9625 9866 9690 LN NI #6H W M 9566 %N NG

Ney, 100 o [ L J 100 [} [} - on 137 138 140 131 108 1.09 1.26 L4
Ne o.10 .16 ol 0.19 021 0.10 .13 0.8 0 010 0.16 007 0.12 0.17 on
[ S L9 1% L7 L. L% 190 1L Les 1.54 L5t LSS 1.60 1.6 155 Ln
Rb 0.08 0.08 005 0.04 0.04 0.03 0.04 0.07 .07 0.10 007 (3} o.lo 0.09 0.09
= ) 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.0 [ 1} oot 0.00 X 0.00 00! 0.00
L 4 0.02 0.0 002 0.03 00 00 003 .02 002 oot om 0.0 002 002 002
Bs 0.00 0.02 0.00 0.00 0.02 0.00 0.01 001 0.00 [ .- 00 0.03 0.03 0.02 0.00
Somd 1.99 20 -1.96 204 208 196 200 14 12 L% L84 185 190 185 199
Ne a.90 0.7 0s7 (11} 0.6 on 0.% 095 09 093 0.86 0.7 0.12 086 [
G o.10 0.30 0.13 0.19 037 0z 024 0.03 .07 0.05 0.14 034 029 0.14 0.07
Som B 1.00 100 1.00 1.00 1.00 100 100 100 1.00 1.00 1.00 100 1.00 100 1.00
Ns 0.00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 ol 015 038 .29 022 026 o 0.09
Mg 0.2 o2 0.36 040 047 046 040 .15 017 008 .17 0.18 0.20 0.16 0.2s
Mn 328 fX ] 20 240 228 2.14 kL] s 395 “® S.74 sn .54 5.50 wmn
F* 3.0 30 a 29 L& 3 LY 418 ol o 0.14 0.20 021 021 0.19 iR
n 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.56 0.56 L3 058 125 omn 091 0.06
Y 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Cs 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 [T.1} 00z 0.05 0.03 0.02 ao
SamC 700 1.06 kA L 100 1.00 107 7.0 700 1.00 1.00 700 1.00 .00 7.00 7.00
T o8 LD 1.04 134 L8 L3¢ 134 1.4 X -3 L% L9S 204 204 1 on
= 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00
/4 0.66 022 074 [ .13 o» 0.50 (1 3 0.09 0.00 0.00 0.00 0.00 0.0 w2
Hf 0.00 o0 0.00 (-1~ 0.00 [I-3 001 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Nb 0.46 0.09 o3 0.24 0o on o.ls an 0.1 0.30 o10 0.08 0.06 013 oS
Ta 0.00 0.00 0.00 0.00 o0l [ 1)) 0.00 0.00 0.00 0.00 .00 .00 0.00 0.00 0.02
SomD 199 206 200 E1 - .05 20?7 203 20 204 208 205 21 210 206 203
S 16 RL J m 16 140 19 1.0 798 794 197 192 m kA .- 160
A 033 0 ol o8 [+ J 02 028 002 0.0 0.0 .08 021 0.20 0.09 o
Som?T 795 1% k2 4 k4 k2 4 186 . .01 kL 400 800 793 794 197 194
F Q.67 090 107 o» 058 090 091 088 (X J o» 086 1.00 (1 }) 0.8 0.64
OoH 43 <0 39 421 402 4l 4.09 413 L)) o LR 400 LA 418 400
] 3033 3010 299 30321 3002 NI 00 3015 3031 3011 3014 3000 3019 3015 3086
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OXIDE_PTrS__Pre P10 PTII PTIZ Average
NeO 163 L6 237 20 24 20
[ 64 €02 S99 IMB S8 57
RO 031 027 033 037 049 O0W
O 000 000 O10 000 000 002
c0 19 185 010 03 0632 0N
>0 07 o2 o011 012 012 017
20O 045 040 000 000 000 Ol
MgO 13 12 03 OST 0¥ OB
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AO, L2 14 OB 08 104 109
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o, 13 113 41l 624 593 e
300, 000 000 000 000 000 000
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O=F 035 D 032 033 LM LO»
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Semgle MSHZIa MIN2IG MSHIX MSHII MISNDIAS MSHIIAD MSMIIA MENIIS MENIda MSHIGAS MIHIGAD MSHIGA:
OXIDE PT13 _PTIS PTI6_Avemge PTI7 PT190 PT20 PT21 _Averegs Avernge PT30 PTIS PTI PT3T_PTIS

Ne,O 209 20 205 206 254 37 245 27 8 23 19 205 235 204 240
K0 &n &1l 603 o8 97 608 600 [ { €02 397 s 6.l4 ({2 611 595
0 0.48 047 043 045 0.9 s (X -4 [T 08 030 (Y J 028 041 03 0.3
o0 0.00 .10 Q.00 00 000 .00 0.00 o0 ~ 000 0.00 0.00 0.00 o.lo 0.00 .09
GO 122 1.06 L1 LI6 05 036 on .57 (X ] 0.54 1.26 14 0.20 0.30 0.3
&0 Q.16 o.16 017 ol .10 0.00 on 0.09 o8 02s .19 02 012 013 0.09
0 o 0.15 0.00 i1z 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 030 0.00 0.00 0.00
MgO 0.7%6 [.L ] L1 09s 33 0.9 0® e 041 0.10 on 12 0.52 0.64 0.55
MaO %9 0P 2N 26 2AG 1952 PR 1964 2015 UL 164 400 1928 1802 209
FeO &7 1318 1LI6 1L10 1386 1543 ISI6 IS16 1490 1LeS 192 2B 154 1.3 4R
0 02 0.00 03 .19 024 o2 026 o3 02 000 0.20 0.00 0.25 0.00 0.26
AO, L2 LI6 LB L4 086 128 052 125 oss 0% 132 0ss (1] 066 125
Y10, 0.00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
CaO; 018 .00 0.00 0.06 0.00 0.00 0.1 000 0os 0.00 ols 0.00 0.00 0.00 0.00
TiO, 9.03 860 9.52 9.05 7.3 €« 9.16 685 145 N L 109 59 5% 528
S0, 0.00 0.00 0.00 Q.00 000 0.00 0.00 0.00 000 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 0.00
0, [ X . L7 125 120 L2 o4l L2 (L} 6 37 L4 2% 39 257
RO, 0.00 000 - 000 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 026 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
NO, 365 n 346 e [+ ] 738 386 13 €33 on 280 0.4 646 €37 .41

T80, 000 .00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00

S0, 200 N3 NT NN NI 2% N 129 NY BN N6 B2 R 26 Lo
F 087 107 1.08 101 0.9 o8l 110 1.06 (L] LSS L7 [ L J (1 < .78 061

HO 286 wm 28 m 28 260 wm 261 265 k2 4 267 28 287 236 230

OF 037 045 045 082 OM 0N D46 045 00 045 06 04 035 03 .26
Tenl BB KO 1D KB NW N3 KM NS R KE KE 9B KB %8 95.19

Now 093 090 0950 o L3 1.06 108 1ot Lo7 1ot 0% 0.90 L6 L1 L12

0.3 0.00 .00 003 032s 017 020 oo o8 0.15 021 023 021 020 o.18
L™ L9 L% (R LIS L»® LS n 1% LN LS 1.7 190 1.2 LR
0.07 0.07 0.06 007 007 o 0.06 007 0.07 008 007 0.04 0.06 0.05 0.07
0.00 0.01 0.00 0.00 000 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 on 0.00 oot
0.02 002 (I -3 o0 0.0t 0.00 (X -3 001 ool o o 0.03 0.02 0.02 0.0t
0.02 0.01 0.00 001 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.03 0.00 0.00 0.00
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Sr 0.05 0.06 006 007 0.05 008 0.05 .05 0.06 006 0.05 0.0¢ 0.04 0.05 0.05
Ba 0.00 .00 0.00 0.01 0.00 0.00 002 ool 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
SemA 1.97 2.00 198 198 1L 1.9 193 K 198 20 1.9 1.96 192 201 194
Ns 0.7 o.M 0.76 0.7 0.66 066 0.® [ % 0.7%6 on 0.75 0.73 0.8 0.80 o7
Cs o o7 024 on oM 035 " 030 0z o [ 5] 028 02s 0.19 0.20 .27
Sam B 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 L00 0.9 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00
Ns 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00
Mg 029 03 o3 029 036 032 030 o3 .16 0.17 o.18 0.16 0.19 0.19 0.16
Mn 234 261 29 235 57 2. 8 256 1.86 1.0 186 .9 2.25 1.9 167
F 435 418 49 s e L0 421 49 5.3 s 517 .2 m 5.06 532
n 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 Q.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00
Y 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Ce 0.02 0.03 (1. 002 0.02 0.00 oo 0.0z 002 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Som C 120 718 128 7.4 1.9 k& -3 mn 718 217 1.9 7.2 127 12 714 713
T 1.4 L4l e 136 1.40 118 138 136 .34 &) 136 1.3 132 L4 L%
= 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 000 000 000 0.00 0.00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00
/4 037 037 (¥ -3 0.4 038 o [ %] e 0.41 o4l 0y? 037 0® 049 0
Wr 0.0 0.02 002 0.00 0.00 003 002 o .02 0.02 001 (X3 0.02 0.02 (1.3
] 026 026 020 026 0¥ 012 030 02 0% 0.2 02 033 o 0.1$ 028
Te 001 001 0.00 0.00 0 00l 002 oot 001 0.0t 00 0.3 001 0.00 004
SemD 208 207 207 0 208 20 208 205 206 208 208 20 207 207 205
S 738 143 10 192 kA 1 78 8 1.2 T4 14 741 138 138 1.61 144
A 0y 0.36 o3l 033 s 0¥ o4 0 037 034 037 % § o 0.20 0»
Som?T kA 1.9 1.74 185 188 784 788 181 8 .7 17 kA . . 10
F 0.75 103 0.6 08 084 0.1 057 o o’ s 0.70 a2 o8 087 08
OH 425 397 Lk y 4.16 416 4235 w L%} 21 a2 430 4“8 12 an 415
o 3025 297 2037 016 NI6 3B 204 0 3021 N2 0¥ N8 N2 WD 30.13

02 (]} 07 19.99 19.94 04 19.94 01 o1 06 _20.0 20.04 1999 2003 19.97
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ELECTRON MICROPROSE ANALYSES OF MONT SAINT-NILAIRE AGM

Sample: MIMHMA MINME MINMES MENIMD MSH3Se MRS M3 MSHISE
ODE PT4 v PTIS PTI6 DT PTI avesge PTI0 TN PTI PTH PTM PTIS PTI PTY
NeO LS 1.9 190 LS 195 195 1L9¢ 206 198 218 2D R 217 207 200
X0 59 596 590 5.9¢ 8 f X 59 5» » 590 5.0 59 8 58 EX 3
RbyO 029 032 .19 .16 o.16 .19 /% § 044 o 0.40 041 0.45 0.4 0.4l 0.0
[ ¥e g 0.1l 0.3 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 .13 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 .10
0 097 0.95 1.00 100 100 LoY 102 1.2 150 La6 L& .27 L3 149 151
0 034 0¥ 0 025 022 02 [P o.18 0 0.20 02 0.16 0.15 022 021
[ o] 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 017 025 013 .19 0.00 0.14 0.3 0.2%
MgO 048 050 0% 0.66 [T 3 on 0% 1.04 (L} 108 108 o omn 1.04 0.96
MaQ 10.01 9N 10.10 9.36 9.40 .57 961 159 1513 179 1796 2089 214 1734 17.48
FeO 2581 2643 2515 BEO B0 OS 32 VST UM 17 9 13.64 13.13 1699 1679
0 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 .00 02! o.18 .19 0.00 0.00 0.19 021
ARO, L» 122 1.04 09s o o087 0.96 1.3 L1® 0n [} 4 o o2 X _J L13
Y10, 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 a00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 Q.00
Cey0y 0.16 005 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.1s 0.00 .15 0.00 0.00 0.16 0.00 0.16
TiO; 807 k2 -3 699 (%3 [y 696 [} .™ 2.7 10.1¢ 10.44 92.90 10.13 10.40 9293
S0,y 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
0, in 35 645 665 686 2 656 1.08 103 125 L2 0.96 o8 0.74 0.76
HIO, 026 0.26 03 041 0.40 032 0 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.21
NyO,s 20 29 0.66 0.6S [.T ) 037 09 23 b5 L8 192 267 23 21 254
T,y 058 oM 0.16 0.13 020 0.00 012 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
0, 20 27 N2P N8 12O 12 NI NRB N NE MUK 3320 3BT BB NGE
F 1.24 L3 L3 1.57 1.2 LS 127 LIS 1.00 (X 3 Li0 LIS L1s 1.20 1.0t
HO 266 2mn 268 245 26 264 2% 2n s 2. b3 ) 2n 275 an 2%
O=F 45 o0 L4 066 0.9 Q8 40493 03 0 04 0.46 £.50 L 031 £0.0
Toml 9765 TN 9620 W W2 B NI M KST NI NO K1 9716 9674 9598

Now e os? o o» (] 4 [} J os (L)} on 095 0.96 (L] 096 091 0.90
Ns 0.06 .10 [ X} 0.14 .14 o.le 0.4 026 02 030 031 0.2 028 024 027
K LIS L% m L. LIS L. | &g 1.74 L3 L0 165 LD 170 LN L7$
[ 0.04 0.05 0.03 (.13 [ 1.~3 (L} .03 .06 0.06 0.06 0.06 0.07 0.06 0.06 0.06
[ ) 001 001 .00 000 0.00 0.00 .00 0.00 .01 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.01
- 008 0.05 (1) 0.0 0.03 0 (1] 02 00 0.03 0.03 (.- 002 003 0.0
Bs 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.02 002 001 0.02 000 0.01 0.0 0.02
SomA 19 19 195 198 1.94 200 1.97 210 21 208 .07 20 208 206 214
Ns 0.76 on 0.75 0.75 0.73 on 0.74 0.65 06 0.65 063 0.6 0.67 0.64 0.63
Cs 0.2¢ o 025 025 035 o7 0.26 035 037 0.3s 035 o3 033 0.36 038
SomB 100 1.00 1.00 100 100 1.00 100 100 1.00 1.00 1.00 1.00 100 1.00 1.00
Ne 0.00 0.00 0.00 000 0.00 .00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 008 0.00 0.0 0.00
Mg 0.17 a.1? 029 [+ 0 02s 02 038 oM 035 0.36 028 024 035 03
Ma 1.96 1.90 0 186 (¥ [ X 1) 1.9 0 LX 3 » 403 426 338 3.8
Fe “» . a4 50 s LL. ] m 3 368 5 13 R >4 261 250 3.2¢ 325
n 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 004 0.03 0.03 0.00 0.00 0.0 0.04
Y 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Cs 0.01 0.00 0.00 0.00 0.00 Q.00 0.00 [ L1} 0.00 o0 .00 0.00 o0t 0.00 0.0)
SamC 112 7.18 120 713 109 100 13 7.10 110 1.0 7.00 1.00 102 1.00 706
T 1.40 136 117 Lis L4 1.3 LIs ¥ J Ln n 175 1.6 .73 L7 1.7
an 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
o 0.3 0.40 0.7 0.% o orn oS [ 8+ a1 0.14 [+ 0.10 0.10 o.0s 0.00
Hf [ X3 o0 0.04 0.0 (.1} a0z 0.0 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 o0
N o 0.26 007 0.07 0.07 004 0.06 024 02 .19 0.19 0.2 0.24 0.3 027
Ts 0.04 (.1 -] 001 00 eol 0.00 on 0.00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 0.00

SemD 200 207 202 208 204 201 20 204 2200 204 206 206 207 209 210

T.44 7.46 1.9 160 164 1% 10 10 142 760 7.8 161 1.9 135 10

o o 084 L7 0.90 [} 094 [} on o.% [N 0.86 (.Y <} 0.86 0.74
409 s .16 k¥ 4.10 a4 406 415 L+ L&) L& (8L 417 44 426
3009 3018 3016 298 3010 304 3006 30IS 3027 3031 3023 3015 017 3014 3026

S

A

Sem? 1M1 kX, 198 w m 12 - k2 - 7.7 L k2 1 ™ k2 1) 78 P AL
F

OH

o




ZLECTRON MICROPROSE ANALYSES OF MONT SAINT-RILAIRE AGM
MIHISAD

251
s

0.00
0.00
06 0
960 2934
44 a2
022 0.00
201 190
0.00 0.00
.00 Q.00
227 L®
0.00 .00
315 336
0.00 0.00
1038 1L17
052 0.64
3230 3164
052 0.00
256 252
€22 0.00
9761 9710
L4 Lis
0.16 0.20
Ln L
0.34 0.14
.00 0.00
.00 0.00
0.00 0.00
2.00 212
097 098
.03 0.02
1.00 1.00
0.01 0.00
021 017
587 591
[X 1 0.96
0.04 0.00
0.00 0.00
0.00 0.00
7.00 1.04
.40 % -3
0.00 0.00
0.3¢ o
Q.00 0.00
L0 1.20
.0 0.04
.9 1.95
136 15
0.55 [ X2]
| §31 8.06
0.9 0.00
4.00 400
062 3100
200t 20.18

60
i»
087
0.00
0.06
0.00
0.00
059
298
436
0.00
207
0.00
0.00
1.64
.00
2
0.00
1.09
052
3L64
0.00
52
0.00

1.20

021
L9
0.3
0.00
0.00
0.00
213

099
a.02
1.00

0.00
0.21
6.01
[} 14
0.00
0.00
0.00
108

0.2
0.00
0%
0.00
119
0.03
1.90

153
oss
| 8%

0.00
4.00
31.00

2023

28
596
oss
0.00
008
0.00
0.00
0.50
30.28
an
0.00
195
0.00
0.00
193
0.00
I
0.00
119
0.9
3.9
0
2.55
©.21

9161

007
.18
603

o
0.00
0.00
1.00
0.00
0.00
L9
0.03
(K )
152
806
036
4.00
30.64

20.00
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Sample MBIDS MRIGAs MEIHIGA. MSHIBe
OXIDE _PT38 A PTY _PT PTAI PTL Preas  Pres Pra6 A PTE> PTG PTG PTES PTG
Ne,O 209 zn 25t 252 285 280 220 26t 2m 236 22
KO €02 59N 599 591 E: ) 5 & sn 590 E1 L& 1)
[ e 0.40 o 034 0SS (X )] 0.58 os a9 .56 064 osl
0 0.09 004 007 0.09 o0 0.00 008 0.00 a.08 0.06 0.00
[o o] 156 148 1.20 1.3 L7 090 L13 0.00 os? (X} 0.10
%0 018 .19 0.04 008 008 007 009 0 0.08 006 0.00
BeO 024 018 .00 .00 014 0.00 .00 .00 0.00 002 0.00
MgO 111 o 093 09 090 103 104 [ Y- 1ot o» 090
MaO 173 1801 6 1¥ DO UG WP W U6 BX 2
FeO 1728 1681 1026 1060 IR m sn 29 196 786 667
0 0.00 o1l 0.29 o 0.00 021 0.00 .00 028 0.16 0.00
AO, L16 L0 1.2¢ 2 L19 0% .8 161 106 1.24 260
Y0, 0.00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
CsO, 000 0.07 0.00 0.00 0.00 019 030 Q.00 0.00 0.07 0.00
Tio; 1022 1009 800 220 828 813 223 L7 192 136 1.64
=0, 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 .00 000 0.00 0.00
0, os 096 075 an omn (& ] 167 40 0.40 L21 p ¥4
HIO, 0.00 0.02 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Nno, 24 p & S0 504 5.00 52 L2 1093 S7® 5354 [}
Taos 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 .19 0.00 (1.} 067
S0, 3399 320 N0 RE N9 3P N2 NS BV NW .8
F 1.07 Lt0 1.09 1.04 on [ &, 112 0.00 0 (¥ 1 0.46
M0 288 2. 29 29 261 257 mn 2.50 260 260 2.9
O=F £.45 0.46 0.46 .44 .41 033 0.47 0.00 0.4 £0.36 Q.19
Toml e 9B 956 9592 KW MWW BB KB BR BN 96.39
Choumieal fsrmains caicaisted based on 31 salens

Noy o9 0.9 L L3 114 .7 0.9 121 1.21 LIS 108
Nes .16 0.2 021 026 [ -3 08 0.26 021 [ R L] [ ¥4} 0.08
K m Ln 118 174 L3 L 1.8 L7 1" 1Ln 1.6
[ 0.06 0.08 008 oos 0.08 009 012 014 008 .10 0.12
[+ 001 0.00 o0 001 ool 0.00 ool .00 001 oot 0.00
4 0.02 0.0 0.01 oot 001 001 001 0.00 00l 001 0.00
Bs (1. 3 002 000 0.00 [ 1)} 0.00 0.00 0.00 0.00 000 000
SomA 198 210 208 mn 208 211 208 b A1 1.9 207 ¥ J
Na 0.8 0.65 a0 0.7 on [ X, ] (%73 1.00 [ &, ] [ kg) 0%
Cs 03?7 0.3s 0.30 a3t 0.3 [ 52 ] 0.2 0.00 [}~ 0.3 003
Som B 1.00 1.00 1.00 1.00 100 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00
Ne 0.12 0.00 021 017 021 021 001 .00 027 a.15 0.00
Mg 0.y 033 032 032 (5} 036 036 [ X1} 035 031 032
Mn 128 3.46 40 w2 460 s 5.50 [+ 490 » 561
| e p &) 319 19 208 1.9 150 110 0.60 153 152 132
n 0.00 0.02 008 0.04 0.00 004 0.00 0.00 0.05 0.02 0.00
Y 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Ce 0.00 0.01 0.00 0.00 0.00 (1. 3 0.03 0.00 0.00 o0 0.00
SemC 100 101 100 1.00 7.00 7.00 7.00 702 7.00 7.00 129
Ti 1.1 .12 1.9 1.0 1.0 1.0 16l 032 L3? 128 029
n 0.00 0.00 Q.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00
- 4 o.10 ol 0.09 008 os o0 0.17 o 008 [ A} 037
Hf 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Nb 024 024 083 05 032 0.56 oI 118 060 039 1.08
Te 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 ool 0.00 0.00 0.0¢
SemD 206 207 200 20 20 202 193 1" 202 201 L%
Si 1.99 134 16 758 10 .0 1.6 1.5 7.70 764 1.0
Al 031 o7 0 03 [} -] o 0 0.46 029 oM 0.1
SomT 19 18 mwm . 193 198 800 804 19 198 | &-]
F 0.7 (X} 080 076 on (X ] [} -3 0.00 oen 0.6 0.3s
OH 425 421 4.00 400 400 400 418 4.00 4.00 403 4.00
o 3025 3021 3020 304 X0 2 N 3100 302 3037 066
Conoss 1993 199 02 2006 2004 2011 2003 2015 2000 20.06 _20.06
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ELECTRON MICROPROBE ANALYSES OF MONT SAINT-BILAIRE AGM

Sample MSHISBM MENIS MSHIGA: MSHISAY MSHISAC MEHeA
OXIDE PT67 PT6E PTE PT0 PTN PTT2 A Pra? PT4s PT4d PTSO PTS! PTS: PTSI A
Ns,O kL J 297 96 304 298 3.0 2% 20 260 pall 2% n R 251 268
K0 €09 6.08 594 60 616 615 593 6.00 €17 598 59 6.0¢ 5.96 604 [ 1]}
RO 0.9¢ 094 [ X ] 098 090 [ X3 on 046 047 051 0.46 00 047 0.46 0.
0 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.06 0.00 Q.00 0.00 0.00 0.00 0.07 0.02
Cs0 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.04 0w 0.43 059 0.56 062 0.56 0.57 [ K3}
%0 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.06 0.03 0.03 0.04 0.04 [.X.1]
B0 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 .00
MgO 032 o3 0.9 0z .29 029 0.4 027 03 [ - 0.40 037 0.41 0.43 037
MO 3064 3032 3036 3002 304 30D W 204 2178 1955 1936 1913 1984 1953 0.8
FeO 302 313 3.10 il6 33 3o s 18 1236 144 146l M6 a0 1397 BY
200 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 002 020 0.00 o 020 021 030 0.00 0.16
A0y 1.3 12 129 136 L3 1.32 L& 126 L 126 1.26 124 124 125 1.2%
Y0, 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Ce/0, 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 014 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.02
Tio; 1.66 L 1.6 LN 1L wn L% 5.54 8 629 [+ [ %) 631 638 6.10
380, 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
0, pd ) n wn 215 296 28 10 129 L3 Ll L2 L8 1.24 1.28 .23
HIO, 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
NBO, 1292 1273 1271 ns R 126 1us [ &1 830 120 .27 1.18 715 718 7.5
Te 0y 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.26 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
0, 3267 3280 3210 3299 3200 3200 3213 NS0 202 3256 3240 3262 2G4 3226 1M
F 033 036 0.44 0.00 053 000 030 oss 0.65 [} 14 o.M 1.04 094 0.64 08s
HO 57 256 29 2% 254 252 254 235 4 257 256 257 258 25 255
O=F 423 <015 009 0.00 o2 000 £I3 L0366 027 037 040 M 040 027 0¥
Toml ®I) 9177 M 9733 SLIE I3 9126 9530 9599 908 9585 9596 9647 9%am2 BN
Chemies! formuins calenioted bosed en 31 sulians .
Nay L3S 133 1.36 1.9 137 L0 126 .24 L9 1.24 .27 1.3 1.3 L1s 1.22
Ne 0.09 oos 0.1?7 o.11 o.1s on o.ls o o o 0328 o.18 028 0.13 an
K [ i) 1.2 1.9 1L 186 .87 1. 18l [% 3 L 1.7 1.90 n .2 190
| ] 0.1¢ 0.14 0.14 0.14 0.14 o.1¢ 0.14 00?7 .07 0.08 0.07 007 0.07 0.07 0.07
[« 3 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.01 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.0! 0.00
S 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.01 0.00 0.00 0.01 0.01 0.00
| 3 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Sema 204 204 210 206 .18 224 210 212 15 214 21 2.06 21 203 21
Na 100 1.00 1.00 1.00 1.00 X J 09 0.90 (1 ] (¥ J 0.86 08 0.86 0.86 087
Ca 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 001 0.10 .31} 013 0.14 0.16 0.4 0.14 0.13
SomBd 1.00 1.00 Lo0 1.00 100 100 100 100 1.00 LOO 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00
Ne 0.26 027 0.9 0 o.1s 017 0.10 [ X1 0.08 012 013 0.20 0.08 0.17 0.13
Mg 0.1 on o.10 o010 0.10 010 0.16 o.10 o.10 .18 0.14 o .14 .18 o
Ma 6.04 601 €0 S 610 61 S8 L -3 436 b ¥ o 384 s 391 39N 401
F 0.9 0.61 0.61 .Y > 062 02 on 238 24 20 2806 288 28 2% b4
Zn 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.04 0.00 0.04 0.04 0.04 0.03 0.00 0.03
Y 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Cs 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 001 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
SemC 700 1.00 7.00 700 7.00 1.00 7.00 1.00 7.00 71.00 7.00 7.00 7.00 1.00 7.00
Ti 0.29 0.2 0.0 o3l 0.30 on (k) 0.9 o.» Lo L0 L L0 113 LO8
m 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
/4 032 032 on on 0 [ %} 03s 015 015 o.13 0.14 o 0.14 0.14 0.le
Hf 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Nb 136 L3% 136 | &) 133 136 1.26 o [} ] 0% on 0.7% .75 o 090
Ts 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 002 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
SamD 19 193 1% 200 197 (X (X ) 202 20 L% 201 200 200 204 201
S 1.61 148 1.60 1% 187 764 1% 135 1.57 760 1758 161 19 16 1%
A 038 036 0.36 s (% 3 037 047 033 03¢ 033 033 034 oM 03s 03s
Som?T 199 804 796 8.06 195 801 808 7.9 79 193 193 195 193 7% 194
F 0.41 027 033 .00 0.0 0.00 0.3 064 0. 064 0.70 or 0.6 048 0.
OH 4.00 400 4.00 4.00 400 400 400 400 4.00 4.00 4.00 4.00 400 4.00 4.00
o 3060 3073 3067 3100 060 3.0 3077 3036 3051 3036 3030 3023 303N 52 30.37

20.04

20.12

2000

2000 2005

B

20.08

]
2

4



ZLECTRON MICROPROBE ANALYSES OF MONT SAINT-RILAIRE AGM

Sample MSHISBe MIHIDS MENND MHSIAs MIHIA> MIHAC
OXIDE PTTS PTIS _PTI_PTYTT _PTRW _PT® MK PTSa PISS PTS6 PTST PTSS PT% PT&
NeyO 245 253 251 258 249 254 268 253 208 210 193 2% b2 1 258 9
| g 597 6.00 594 590 80 .90 s son 618 601 610 609 59 5.96 592
Rb,O 0.46 o3 037 037 037 0.36 0.3s 03?7 033 033 032 038 036 032 034
G0 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.08 0.00 0.07 0.08 008 0.08 0.09
CaO 0.67 0.65 0.52 [.X: ) 0.54 052 0.1 0.56 1.3 12t 1.3 os? 095 .15 061
>0 0.2 0.18 0.19 0.15 o.l4 0.13 020 017 02 028 028 0.3 038 034 0.3
SO 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
MgO 012 .12 0.12 el 009 010 0% 011 a.ss 054 054 0.69 061 072 09
MaO NE DO NST BHP BN WU UX DO 1103 1094 1080 1391 1347 35 1M
FeO 1083 1195 1138 1120 1138 100 1072 1L N B 27 200 2203 113 1527
Zn0 0.26 0.00 (%] 0.00 0.00 o2l 027 0.14 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 025 .y
AOy 056 oss 0 0.8 o8 04 0.46 [ Y J L | % - 4 L7 120 128 0.80 06
Y0, 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Ce,Oy 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.16 000 o002 023 024 030 0.24 0.20 0.00 024
TiO; [+ 617 667 [ 1] 65 661 (1§ 652 196 8.00 9 7.5 7.0 m 930
0, 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 .00 0.00 a00 000 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00
0, 9.1l en 64 6.41 626 [ L] 610 [ %, 268 268 266 n 1% 406 207
HIO; 0.00 0.00 0.00 008 0.00 0.00 0.00 001 0.00 0.00 0.00 0.07 0.00 0.00 0.00
NMO; 071 084 o6 [T ) o® 068 087 67 284 290 2. 37 5 1.53 174
Te0s 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 [ V4] 0.9 030 027 027 0.14 0.00
80, 1353 3430 3400 ¥ 1N N6 NP N 200 3200 320 N2 3261 NI7 NBW
F 134 115 1.4 121 1.08 L4 L2 124 L0 Los 1.04 119 1.2 096 114
HO 26 2710 256 264 26 28 261 26 m n 2n 268 260 278 an
O=F 0.56 £.48 .60 .31 .45 0.52 £0.51 0952 £.46 Q.44 044 -0.50 0.54 0.40 .48
Toml B3 967 9687 9604 9511 9610 9531 9634 9646 9646 9625 M 9587 9521 9570
Chomissl formulse eaiesinted based on 31 anlens
Na. 109 L3 L3 .17 L 118 120 114 092 0.9s 087 1.06 107 L1 1.24
Ne 0.04 0.16 0.24 o 02?7 02 03 oxr 021 o2 0.15 012 0.17 0 0.20
[ & LIS m LS 1.% LS 1.% 178 LY 1F L7 LS L™ 178 L7 L74
rd 0.0? 0.03 0.06 0.06 0.06 0.05 0.05 0.06 0.0 0.05 008 0.08 0.05 0.0s 0.05
Cs 0.00 0.00 0.00 0.60 0.00 0.00 0.00 0.00 0.0t 0.00 0.01 0.01 00! 0.01 (1)}
L 4 0.03 0.02 0.03 002 002 002 09 o 0.0¢ 004 0.0¢ 0.05 0.0 0.0% 0.08
Ba 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
SomdA 1.9 200 207 206 209 209 216 206 213 209 208 201 206 FA Y 205
Na 0.84 o84 [ X 4 087 0.86 o7 087 086 (1] 0.7 (Y- [ %, 0.76 08! 0.8
Ca 0.17 0.16 0.13 o [ A1} 0.13 o3 [ A1) 031 0.30 (5 }) 022 0.24 0.19 0.18
Saom B 1.00 1.00 100 1.00 100 100 1.00 100 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00
Ns o .13 0.02 0.07 0.00 002 0.00 0.06 002 0.0 0.03 0.16 0.14 013 0.19
Mg 0.04 004 0.04 0.04 0.0 0.0¢ 0.0 0.04 0.19 .19 0.19 0.24 021 025 0.
Mn 461 352 0 an &/} 4’ e 40 217 215 213 n 266 284 348
P 200 231 220 19 2N 2 2n 2218 460 462 4.6 k¥ o kX ) 3.74 %
n 0.04 0.00 0.04 0.00 0.00 0.04 005 0.02 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.04 0.07
Y 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Ce 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.01 0.00 0.00 0.02 0.02 0.03 0.02 002 0.00 002
SemC 100 1.00 7.00 7.00 1701 7.00 7.0 700 700 7.00 7.00 7.00 7.00 1.00 7.00
’ Ti 1.08 107 1.16 117 1.17 L16 118 L4 137 1.40 ¥ 1.30 1.30 1.36 161
an 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
t/3 1.02 0.% on o.7”3 [ %3 0.7 0.% 077 0.30 0.30 a.30 0.2 04 0.46 0.
Hf 0.00 0.00 0.00 0.0t 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.01 0.00 0.00 0.00
N .07 009 0.07 00?7 oo 007 006 007 0.30 0.30 030 0.25 0.27 0.16 (A1}
Te 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 002 0.0 002 0.02 0.02 001 0.00
SsmD 218 192 195 L9 196 197 195 1.9 1.9 203 20t 1.9 201 1.99 2@
% m 9 w . 18 186 88 196 145 1.0 148 166 16 1.15 m
Al [ AL] 0.16 o .12 o.13 [%+] o o 0 067 0.® 033 034 0.2 0.18
Som T 788 809 801 800 1.9 19 19% 19 793 190 1.4 7.9 193 19 1.96
F 0% 084 Los o» 08l 092. OB 09 os o o o7 095 omn o
OH 4.02 4.16 395 an 420 408 4ll 409 419 L&) 424 41 405 429 [RY)
o] 3002 3016 2995 011 3020 3008 NIl 00 3009 3023 302¢ I3 W0 30 3017
1995 2001 2003 2004 2005 2004 2011 _20.03 2005 2002 1999 1999 2002 2007 2003

423



424

MSIDISA.  MEHDPA MSHOAS MINWOAd MISHA0AC MENA. MINEB:
OXIDE _PT61 A PTS!  PTR2 PTES PTBL PTES PTSS PrS? PTSR

3
L

_PTe0  PTSL _PTM

k|

3057 2961 2984
3% 426 Ju
.00 0.00 0.00

106 1286 2199 NI T2 1SS U DN 0N 290 3004
DO A2 125 1033 1075 los &8 906 1006 533 395
0.00 008 0.24 021 [ 83 o3l 017 o2l o 0.00 0.00
1.50 133 0.50 054 1.20 o 109 [} 2 194 L% 1.9 219 166
0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
0.00 o.18 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00

220 230 20 26 .52 n 26 264 266 264 261 246 250 260
6le 605 605 605 €17 [ X1} 592 395 €« 546 s N 58 560 575
028 033 0.50 048 052 052 035 s o2 0.86 o» os os [.X 14 0.86
0.09 0.07 0.00 0.00 007 0.06 0.00 000 a0z 0.00 .00 0.00 Q.00 0.00 0.00
1.07 099 138 136 L.2¢ L9 [X ] LIS 122 0.07 0.00 0.04 0.08 .05 0.05
0.27 032 0.09 0.08 007 .10 ol 008 0.09 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 o.13 0.00 002 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
[X 3 0.65 L 1.09 095 1.0 L0 0 £.-3 0.56 044 046 0.4t 047 0.46

0.2

R X -3

0.00

{ S5 BEEBBESFENTEARERLELE

[}
0.00
000
9 784 1003 1004 &1 0 27 [ &) e L85 1.57 LIS 128 1.0 L
0.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
k%> } L4 0.3s 01 amn on 0.67 052 o8 310 133 187 34 3.67 3
0.00 0.0 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
316 250 2.06 216 L&, 3 436 496 10 1081 1190 1098 1211 1145 1065
061 Qs 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.60 037 053 0.56 0.6 034
3200 3261 3522 3518 3316 00 3380 BE M6 213 N8 Nne LS NS s
0950 1.07 106 1.05 097 1.00 o on o o5 0.00 0.00 0.37 0.34 0.00
2 n 2. 2 8 p? -4 2. 286 2. 236 252 2.50 2% 254 20
£0.34 0.45 045 .44 0.41 0482 038 .37 <41 021 0.00 0.00 «0.16 <.14 0.00
IS 9610 9692 960 9635 9670 637 9599 964 9II3 9101 964 9IE 9738 9597
Chemical formuias eaicuinted bosed on 31 snlems
Ney 1.00 L0 117 L17 112 L9 L9 L L7 1.20 120 LI6 L2 L.1s L2
Ns 024 0.19 0.20 012 024 026 020 0.16 020 [ %3 020 0.17 0.12 0.10 0.3
K L5 1L .73 11 190 L4 L L L7 1.0 L’ L1 176 L2 m
Rr> 0.04 0.05 007 007 008 .08 [T 4 008 008 on .14 0.14 0.13 0.15 0.13
[~} o0 0.01 0.00 0.00 00l (.1} .00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
S 0.04 0.04 0.01 0.0t 0.0t [ X} 001 aot 001 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Ba 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.0l 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Sema 216 208 202 1.93 213 2.10 20 1.9 203 L% 212 205 201 1.96 213
Ne (&) 0.7 0.67 0.67 (%, ] on 0.7 on 0.0 (X J 1.00 099 0.9 0.9 099
Ca 0.7 02s 0.3 033 030 0 024 09 0.30 0.02 0.00 001 .01 001 001
Som B 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 100 1.00
Ne 0.03 0.09 030 038 .18 0 o 0.30 [ ¥4 0.00 0.00 0.00 0.02 0.06 0.00
Mg 0.20 03 037 037 032 038 034 032 034 0.20 .16 0.16 0.14 0.17 0.17
Mn - 21 25 418 438 441 LS 4“2 4.6 LY s.% 6.06 €24 6.10 59 6.10
[ ot 466 4B AL 1.9¢ 206 20 158 1 19 105 (%, ] 0 0.74 o8 0.78
n 0.00 001 004 -004 0.03 005 [T 0.04 004 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Y 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Cs 0.00 002 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 .00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00
SemC 700 7.00 7.00 1.00 7.00 7.00 100 100 700 7.00 7.00 109 1.00 7.00 7.04
Tt 1.23 137 16 L0 1.40 1 Le 1.8 152 033 028 032 [ 4] 0.9 032
Sa 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 a0 000 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
/4 0.40 0.36 0.04 0.06 0.08 o.10 008 0.06 a7 033 oy 0.4s 0.40 0.42 0.4
g 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
N 033 0.26 021 02 0.50 0s 047 0.50 [ § LS 1.2 L9 1.9 [ %~ LI6
Ts 0.04 0.0 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.0¢ 0.02 0.04 0.0¢ 0.04 002
SemD 200 20! 194 197 198 196 196 1.9 197 187 197 199 198 198 194
Si 16 758 790 190 1.9 73 174 147 18 753 152 15 148 146 160
AN 0.41 036 o ol 032 03 0.2 029 oz 0.62 034 (X ass 061 o047
SamT 790 194 803 804 791 195 196 796 1% [ 8¢} 8.06 801 804 807 07
F 0.59 L%, ] 0.7 0.75 0.70 on 060 [ 1°] [T )] [} 0.00 0.00 028 0.2 0.00
OH 441 421 4325 426 430 428 4.0 436 a 4.00 4.00 4.00 4.00 4.00 4.00
(o] 3041 302! 3025 3026 3030 3% N0 3036 3031 306 3100 3100 3072 3075 3100

20.00 2000 2001 2019

f



Sample MIHOB MENGS MIHAZ MENGQ MINO
OXIDE_PTss PTse PTss PTSS PTeT ST PTS Awngs Average PYSI_PTS>
NayO 252 29 258 290 294 286 290 266 26 20 267 262 k2 -4 240 250
KO 5.87 R s.718 EA ) LA 3 3.0¢ 5% 5% 60 592 595 597 s97 .90 k1 14
Rb,0 092 0.95 094 092 093 0.90 [ L) 09 o os: 08e .1 -3 o 0.45 0.46
(o Yol 0.00 0.00 0.08 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.12 013 0.10 012 012 0.00 0.03
CsO 0.00 0.06 0.05 0.00 0.00 0.00 000 0.03 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 033 0.32
>0 0.00 X3 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.0 0.00
BeO 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00
MgO 0.46 0.50 047 035 03 033 0 [T ] o.13 0.15 o.18 0.15 0.1 0.66 06
MO 983 3043 2985 04 3053 304 3036 I3 611 2640 2661 2637 2637 031 21.66
FeO n in 0 296 298 3 309 mn 28 7 235 264 264 13.86 1268
20 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 431 429 365 408 408 030 0.36
ARLD, L7 151 1.2 L3S 138 Le7 136 L& 121 102 120 114 Lie 1.09 on
Y0, 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 a.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Ca0y 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
T0, 1.69 231 216 1.3 138 L35 154 167 L2 126 165 1.34 134 5.40 58
320, 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
0, 3.9 430 421 3.2 321 b %) 4 296 356 b V] 4 bd 30 3.0 2R M
HIO, 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
NO, 10.56 [ A, ] 270 13 1270 1217 1R e 12 11.54 12.00 12.13 1213 .21 6.03
Tay0y 023 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.28 0. 0.74 on 0.6 0.63 o.15 0.00
Si0; JS1 3208 6 3234 3236 322 N0 NS 39 N L NES NI DM U2
F 042 o oS 0.00 o4l 0» 0.8 0 0.0 0.00 0.00 0.14 0.14 0.73 osl
HO 2.5 253 230 252 254 5 p L) 52 2.5 247 247 24 28 2.60 262
O=F £0.18 £.17 «0.20 0.00 £.17 £0.16 020 .12 .18 0.00 0.00 .06 0.06 031 L34
Tomd 9593 9691 9545 96T 9724 SLIT SETZ 9677 9636 9598 9524 9585 9585 918 9B
Chomiesl fovmaios saisuinted bosed on 31 salens
Nag L7 119 120 134 135 [ %)) 1.3 1.3 128 L7 126 L3 1.07 L
Na 017 0.20 020 [} ] 015 0.18 014 o.18 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.11 0.11
K L8O L% L% LM 174 L 1.4 L5 185 18 184 184 (¥ ] Ln mn
| ] 0.14 0.15 0.15 0.14 0.14 0.14 0.14 0.4 013 0.13 0.13 0.13 0.13 0.07 0.07
Cs 0.00 0.00 o0 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 00! 001 0.01 001 0.01 0.00 0.01
L 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Bs 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Somd 211 21 2m 207 203 208 20 207 1.9 197 1.9 1.98 1% L9 1.9
Nas 1.00 (X ] 099 1.00 1.00 1.00 1.00 099 090 098 097 095 0.95 092 092
Ca 0.00 0.02 001 0.00 0.00 Q.00 0.00 001 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.08 0.08
Som B 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 100 1.00 100 090 098 097 09s 095 1.00 1.00
Na 0.00 0.00 0 0.1s 020 o.l6 .19 0.05 03 020 029 028 028 0.0 0.08
Mg 0.16 0.18 .17 (853 0.12 0.12 .10 o.18 0.05 008 0.07 0.08 0.05 0.3 0.24
Ma 6.06 6.10 €07 614 610 609 610 606 531 5.0 X 4 5.40 5.40 4.00 420
Fe* 0.78 0.1_3 [ /] 0.9 0.9 0.64 [T 4] 0.74 033 035 032 0.53 0.53 267 24
n 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.% or 066 o.n [ X;] 0.0s 0.06
Y 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Ce 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
SamC 70t 7.0 100 7.00 1.00 7.00 7.00 700 7.00 700 7.00 7.00 7.00 1.00 7.00
Ti 03! 0.41 oy 023 0.24 0.8 0z 030 020 023 0.30 024 0.24 09 1.01
S 0.00 000 000 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 .0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
b /4 047 0.50 0.9 036 037 o.» 0.34 o 0% 0.50 oM 0.4l o4l 032 037
Hf 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Nb LIS Los 1.08 1.37 138 1.3 135 12 1.9 127 132 133 13 0.7 0.62
Ts 0.02 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 002 0.03 0.05 005 0.0¢ 0.04 0.01 0.00
Som D 1.9 1.96 1.4 1.96 1.96 L9 197 198 200 205 200 202 202 201 200
% 756 160 161 1.0 160 761 181 137 1.€?7 m 1703 m m m 10
Al (X ] 042 0.8 03 .3 ) o4 0% 047 034 029 034 033 033 0.30 0.19
SomT 804 802 .04 806 201 802 19 804 80! 801 08 803 803 8.00 802
F 032 on 03? 0.00 (%)} 029 0.36 022 033 0.00 0.00 o.n 0 053 0.59
OH 4.00 4.00 4.00 4.00 400 4.00 4.00 400 400 4.00 4.00 4.00 4.00 4.00 400
o 3068 3069 3064 3100 306 307 306 NMW 26T 2100 2100 2689 .11 3047 3041
Cations. 09 11 09 09 2000 04 9.99 07 9.90 01 03 19.98 1998 _19. 19.92



Sumple MING  MING MENes MM MBS
OXIDE PT33 PTSs Avwage PTGS PTG6 PT6T PTG Aw PT6S ST PTTI PTT: PTT PTIs Ave
NeyO 2. 293 248 1.9 1.9 205 202 199 29 292 b & 4 262 27 236 264
K0 6.00 E2 i) 590 618 24 626 [ ] €19 L&, ] 5.65 L%, 4 584 B 584 Ex
’N0 0.46 0y 0.4 033 on 032 034 033 057 036 063 0.66 050" 047 0.87
[« Mol 0.00 0.00 001 0.09 0.08 0.09 o.08 0.09 0.00 0.00 0.06 0.00 0.0 0.06 0.03
Ca0 03 0.2¢ 03 .00 037 o3t 0.36 037 0» 042 035 0.30 0.96 09”2 0.56
0 0.00 0.00 o0l 0.02 0.04 0.0¢ 0.08 004 0.00 0.00 0.00 0.00 0.3 0.04 001
O 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
MgO 0.64 on 0.8 .18 o.ls 0.17 o1 als 0es o.61 058 056 084 [} -3 0
MsO 04 2037 20% 1% 1.6 en <0 7212 AN DN B BN 1981 AN NN
FeO 1386 1366 1392 2BeS 2875 DI1 VIS uBM 16 228 9.55 9259 1372 121 106
200 026 028 029 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 047 044 046 0.40 03t 0.50 08
AhO, 1.08 o6l os? .2 L& 120 131 138 037 03 1.0t 10?7 1.00 087 0.78
0 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 .00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Co 0y 0.00 0.00 0.00 [ %] 036 023 o 0.30 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
TiO; s.10 <8 5.6 39 58 . £s ] 587 kA 186 6.10 5% 30 ) 140
S0, 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Z0, 29 b & ] 296 Lx L ¥-3 48 4™ o7 ols 0.04 0.00 0.00 o’ 0.90 0
HIO, 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Ny, 1 533 €3S 464 an 416 446 430 [+ ] 667 °.7 9.60 4% LY ] 690
Te 04 0.17 0.00 0.8 0.13 0.00 0.00 0.00 00 000 0.00 0.00 0.00 0.19 0.30 008
80, 3B42 MO N\ 12N 12N NW N2H 12 I3 A1 DA BV M6 US4 NS
F o.74 0.78 on o 08¢ o7 o 094 09 1.05 05 0.64 099 1.20 [} ]
Ho 260 261 261 an 28 wn b4, ] 2 266 265 260 260 285 275 269
O=F 031 £33 £32 037 03I 04 L4 Q0 00 HM4 L2 L7 L2 03 <038
Teni 9776 9686 9751 9799 S SIM M NW 936 YT 6T T3 NU 9733 IO
Chomieal fermaine caicuiated based en 31 sntons

Nay, .n L3 Li0 0.8 ow 092 0.90 ow 128 128 12 117 099 1.0 L16
Nas o.10 0.03 0.09 0.0 0.00 0.00 0.00 .00 (1 0.00 0.09 0.00 0.00 0.00 0.00
K L 1 Ln 12 1.84 189 1L»® [* -] 165 1.6 L L.72 Les Le8 1.68
[ 1] 0.07 0.08 0.07 0.05 008 0.05 0.0s 00s oos 008 0.10 o.10 0.07 0.0?7 0.08
[ 3 0.00 0.00 0.00 o0 0.01 001 001 aot 000 0.00 0.0l 0.00 0.01 0.0t 0.00
S 0.00 0.00 0.00 0.00 on 0.0t a0 001 000 0.00 0.00 0.00 0.00 [ 1)} 0.00
B 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Soma 1.9 18 L9 1.9 1.90 wm 186 1% L7 wn L90 R L76 [ ] .n
Na (X oM 093 o o.» 09”2 0.90 (] ] o9 os? o9 092 .71 0.78 086
G 0.06 0.06 0.07 o.11 0.09 008 0.09 0.09 009 0.10 0.09 0.07 [ V) 0.2 0.14
Sum B 1.00 1.00 1.00 095 [ 1] 100 (L] oss 1.00 0.97 100 0.9 0.96 097 1.00
Ne 0.07 .13 0.08 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 036 042 o 026 [ &4 028 030
Mg (-3 025 0.3 0.06 0.06 0.06 0.06 0.06 o 021 0.20 o.19 028 028 [ 2]
Ma 400 3196 404 12 140 132 1M 1% 45 455 4466 4.6 ist .07 438
[ Zag 267 262 240 5.0 $.56 5.67 .65 59 T -4 L% 185 185 2.9 229 202
n 0.04 0.04 005 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 oo (.1 0.08 0.07 0.08 0.08 0.07
Y 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 .00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Ce 0.00 0.00 0.00 0.0 0.03 002 [.T-] 003 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
SamC 700 7.00 7.00 710 705 .07 1.06 107 100 700 7.00 7.00 7.00 1.00 1.00
T os [ R H) [[X_J 104 102 X -3 1.0l L2 132 1.34 106 1.04 L0 10 .27
) 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 Q.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
/4 033 o3l (%1 0.46 oS 058 0.5 0.30 002 002 0.00 0.00 0.10 0.09 0.04
Hf 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 .00 000 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
N o’ 056 06 0.8 0.9 0.44 047 047 [ &, oss 09 1.00 0.46 046 on
Ts 001 0.00 0.01 (1]} 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.01 0.02 001
SesmD 202 201 201 1.9 1.9 200 200 1.9 203 204 0 204 200 2.00 202
& 7.0 190 .7 136 136 76 19 1% kX ] 795 118 kA 1.7 kA, 78
A 029 0.17 024 0.» 040 033 036 037 010 o 0. 02 o 0. o2l
SamT 199 806 02 794 196 7.9¢ 195 195 02 | O] so0l 801 %03 802 802
F 034 0.57 056 0.68 0.61 0.78 omn (T} (T 3 0.75 0y» 0.8 omn 0.86 064
OH 400 4.00 4.00 435 L& 2 4“9 an 400 400 4.00 4.00 429 R 407
o 3046 3043 3044 3035 303 3022 NI W0 032 3025 306 3053 NWY 3014 3036

1992

19.91

19.81

19.73

19.7%

19.78

19.81
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Sample MSHéS MENeS M7
OXIDE _Pr1 PT2 PT3 PT4 PTS PTY Avwge PTIS PYI) PTIS PTI9  PT0 A TS PTO
Ns,O 233 232 2 212 216 208 221 3.40 38 343 342 156 3.45 5 238
R0 S8 9N 601 60 6.05 s 598 493 553 sat .3 535 531 5.3 58
Rb,O 0.4 041 (¥ »4 0.44 044 048 04 0.64 0.» 0.52 041 0.4 0.4 04l 0.40
G0 0.00 0.08 0.08 007 0.06 0.00 0.04 0.07 0.06 007 0.00 0.07 0.0 0.10 0.09
Ca0 0.80 0.79 0.81 087 [} 090 o 0.7 053 o 0.6 0.50 063 062 0.65
S0 0.04 0.04 0.00 0.08 002 0.01 0.03 0.03 0.00 0.00 0.03 0.00 001 0.04 o0l
Be0O 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
MgO 032 029 0.3 21 0.20 2 026 095 on [ 3 as [ &, ] o 0.60 061
MaO 1509 1347 11K 10SS 1083 1565 1257 2687 1897 NS NG WIS 2412 MO 1426
FeO 207 2206 26 B DI 1947 2ASS U 1514 17 9.9 9.61 9.64 1894 1921
a0 0.18 0.24 0.18 023 0.19 0.00 017 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.40 0.40
N0, 12 L2 1.51 1.50 1St 199 144 ou 0.1 019 [ %+ [ A48 Q.16 LI6 LIS
Y0, 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00
Ce,04 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
TiO; 685 69t 1.08 129 kA 4 .09 1.06 2.4 9.55 9.56 958 .13 9.56 661 6.60
Sa0, 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 000 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
0, kR3¢ 3.0¢ 261 265 2n 258 E& ] 0.4 0.00 0.00 0.00 0.00 0.09 i 3.7
HIO, 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
N»O, 415 4.06 416 a1 L& an 41 266 s js 20 401 an k&4 N
TeyO, 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
S0, 3285 3281 3208 3240 3254 3221 3230 3530 3555  35S7T 3546 3SST 3883 3305 N2
F 0.96 (X ] Ln .10 092 115 104 o Lo .} -3 os 0.8s X J 100 108
HO 2.7 2% 266 26 7 266 m 29 286 2" 290 29 292 2% an
O=F 040 D4 047 04 0¥ L8 L4 LIS OO 0I5 03T £ 03T L2 DM
Toml 9535 9551 9517 9584 9597 9578 9540 9584 96E 9741 9595 9680 9657 9545 9587
Chemical formulae caleninted bened on J1 anlens
Nay, 108 108 1.01 096 [X 05 1.00 1.8 1.6 1.6 1.50 LS5 1.50 Li4 107
Ne 0.04 0.09 0.14 a0l 0.04- 0.17 007 o 031 0.» o 0.3 033 0.11 0.05
K L 1.76 1.90 L® 190 L% Ln L& L% 1.54 [ K] 153 152 Ln L
Rb 0.06 0.06 0.06 0.07 0.07 007 0.07 0.0 0.06 008 0.06 0.07 007 0.06 0.06
[ 3 0.00 0.01 0.0 0.01 0.01 0.00 0.00 0.0t 0.0l 0.01 0.00 0.01 0.01 0.0! 0.01
Sc 0.0 0.0t 0.00 0.0t 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.01 0.00
Bs 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Samd 184 192 202 L. 1K 199 1.92 L 196 201 192 195 1.9 1.9 1.4
Ns 0.80 0.50 0.90 0.7 0.9 078 0.9 (X1} 087 .} ] 08s o8 086 08s (X
Cs 0.20 020 0.20 022 021 023 0.21 0.19 0.13 0.17 o.1s 0.12 0.13 0.16 0.16
Som B 1.00 Loo 1.00 1.00 1.00 1.00 100 1.00 1.00 100 1.00 1.00 1ot 100 1.00
Na 0.2 0.16 0.07 0.16 0.1 000 0.13 037 o3 02?7 033 033 032 o.1s .19
Mg o1 o.10 0.08 0.07 0.07 0.10 0.0 03 0.2¢4 029 0.27 07 .28 021 21
Ma 2.9 267 235 208 214 0 20 513 161 .09 453 4.60 49 285 250
[ e 405 0 446 464 462 390 7 Lis 2.4 1.36 1.87 1.8 181 36 .
n 0.03 0.04 0.03 0.04 0.03 0.00 0.03 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.07 007
Y 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Ce 0.00 Q.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 .00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
SemC 700 7.00 7.00 7.00 7.00 100 101 7.00 7.00 1.00 7.00 7.00 100 100 7.00
Ti 1.20 L2t L2 128 1.25 128 .24 L64 L6 1.6 168 1.54 1.6 L6 118
n 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
& 03s 0.3s 0.30 030 o3l 02 032 0.0 0.00 0.00 0.00 0.00 0.0l 043 0.3
Hr 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Nb 0.44 0.43 oM 04 04s 043 0.44 0.7 034 03s 029 o4 033 0.0 04!
Te 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
SwmD 19 1.9 1.9 202 201 198 200 1.96 1.96 196 1K 195 1.96 198 1.9
£ 167 1.66 154 157 158 152 1% 0! 19% % 8.00 7.9 199 m ™m
Al 0.36 0. 0.4 0.41 0.41 0 0.40 0.06 X} 003 0.03 0.03 0.04 032 032
SomT 303 %00 796 19% 19 196 199 807 802 kX 503 802 s 803 8.03
F on 0 o as 0.68 [ ] o 0.5 072 0.58 0.6 0.60 0.62 0.74 on
OH 429 428 a1? 419 432 418 (&3 441 48 w2 47 440 38 426 423
o 3020 3028 3017 3009 3032 IS 0B 3041 0% 04a 037 040 0B WH¥ ND
19.86 1991. 1997 19.99 19.91 19.94 19.91 19.86 19.94 19.96 19.92 1992 19.92 19.91 19.87
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Sample:
OXIDE _PT 10
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0.41
0.07
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0.00
0.00

19.54

{ SETSEEBSEALEERTEENSRRREE
g

Naw M1
Na o.10
K 1.2
Rd 0.06
[« 3 0.01
E 3 0.00
Ba 0.00
Sam A L9
Ns o
Ca o.18
Som B 1.00

0.19

0
=
8

°
8

ﬂ
"
8

0.80

ogm frw r:sauvd f@*?&;ﬁi
g

30.20

19.90

f

\

Mstes
PTI1 _PTI3 PTI4 Averge
246 245 24 285
SI7T  STT  sm- S®
04> o041 04 041
010 009 008 009
062 078 O0M 06
00s o001 003 002
000 000 000 000
060 057 036 0%
46 1293 13IS 1386
1890 2092 200 1970
04 030 02 036
s L2 13 L
000 000 000 000
000 000 000 00O
€SS 68 €N 66l
000 000 000 000
392 406 400 390
000 000 000 000
2 361 3SL AT
000 000 000 000
05 3296 126 3197
09y LI 120 107
278 29 264 27
03 <@ oS 04
9595 9607 9564 956

oo
0.01
0.00
1.8

083
0.15
1.00

0.17
021

367
0.07
0.00
0.00
1.00

118
0.00
044
0.00
(X ~3
0.00
201
168
032
&00

.68
a
3032

19.99

0.14
n
0.06
001

7166
1.9
oD
7
30.17

o
0.19
1.00

on

260
405
0.05
0.00
0.00
71.00

L8
0.00
0.46
0.00
037
0.00
201

16
19
(-}
an
.11

19.97

e.l6

2

0.06
0.00
0.00
1.00

L16
0.00
0.6
0.00
0.40
2.00
168
s0t

0.78

1991
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APPENDIX C.

ATOMIC POSITIONS, SITE OCCUPANCY FACTORS
AND ANISOTROPIC DISPLACEMENT PARAMETERS
FOR AGM SINGLE-CRYSTAL X-RAY STRUCTURE
REFINEMENTS
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) POSITIONAL AND DISPLACEMENT PARAMETERS AND SITE OCCUPANCIES FOR NOR1
Atom x v z sof Uy Up Up Up Uy Up Ug
Mn(l) 0.8499(1) 0.20611(8) 0.47983(8) 0.887(7) 80(5) 8&(5) 116(5) 47(3) 21(3) 203) 93Q3)

Na(l) 0.8499(1) 0.20611(8) 0.47983(8) O.LIX7) 80(5) 86(S) 116(5) 47(3) 21(3) 203) 93Q3)

Fe(2) 0.2806(1) 0.06742(7) 0.48877(T) 0.955(4) 90(4) 99(4) 141(4) 63(3) 35(3) 3I(3) 104Q2)
Fe(3)  0.4228(1) 0.35251(8) 0.48585(8) 0.936(4) 88(4) 102(4) 144(4) 643) 3203) 283) 106(3)
Fe(4) 0 0.5 0.5  04254) TNG) 756) 116(6) 3&%5) 12(4) 14(4) 92(4)

Mg(d) 0 0.5 0.5  00754) TI6) 75(6) 116(6) 38(5) 12(4) 144) 924)

Ti 0.0791(1) 0.08609(7) 0.19716(7) 0.822(5) S0(4) 694) 112(4) 443) 183) 163) 75Q2)

Nb  0.0791(1) 0.08609(7) 0.19716(7) O.178(5) SO0(4) 69(4) 112(4) 44(3) 183) 16(3) 75Q2)

Si(1)  0.6782(3) 02724(13) 02324(1) 100  10i(7) 80(7) 101(7) 43(6) 12(5) 16(5) 94(3)

Si(2)  0.8140(3) 0.5464(1) 0253%(1) 100 1I5(7) 71(7) 118(7) 43(6) 15(6) 22(6) 102(3)
Si(3) 03797(3) 0.674%(1) 02565(1) 100 113(7) 86(7) 112(7) 526) 1%6) 2¥6) 102(7)
Si(4)  0.50693) 09317(1) 02361(1) 100  987) 697) 856) 36(5) 10(5) 17%5) 84(3)

K 0.1373(3) 02731(2) 0.9966(1) 0.914(6) 612(13) T27(15) 24%(9) 128(9) 54(8) 174(10) 55%@8)
Rb  0.13733) 02731(2) 0.9966(1) 0.086(6) 612(13) T27(15) 24%(9) 128(9) 54(8) 174(10) 55(8)
Na 05 0 0 0321(8) 264(16) 154(14) 108(12) 3%(9) 15(10) 2%(10) 18%(9)
Ca 05 0 0 0.17%(8) 264(16) 154(14) 108(12) 3%(9) 15(10) 2(10) 187(9)
O(1)  0.7260(6) 0.3195(3) 03847(3) 100  92(18) 103(18) 90(17) 17(15) 31(14) 28(15) 102(7)
0(2)  0.1491(7) 0.1607(3) 03706(3) 1.00  94(18) 11218) 101(17) 25(15) 12(14) 2515) 110(7)
0(3)  0.1273(7) 03925(3) 0.593&3) 100 105(18) 12719) 100(17) 42(15) 4(14) X15) 117%(8)
OH(4) 02961(7) 04628(3) 0.399%(3) 1.00  134(19) 93(18) 144(19) 47(16) 1%(15) 40(15) 124(8)
OH(S) 0.9904(7) 0.1174(3) 0.5927(3) 1.00  174(20) 128(20) 133(19) 58(16) 31(16) 1%(16) 148(8)
O@6)  0.556%7) 02571(3) 0.5%01(3) 1.00  121(18) 100(18) 86(17) 26(15) S(14) 20(15) 110(7)
O(7)  05732(7) 0.0146(3) 03884(3) 1.00  9I(i8) 131(19) 104(17) 57(15) 16(14) 3(15) 105(7)
O(8)  0.07567) 0.5906(4) 020i4(4) 100  132(20) 224(22) 160(20) 5(17) 3%(16) -13(17) 190(9)
O(9)  02472(8) 04033(4) 0.8266(4) 1.00  245(24) 346(27) 152(21) -%(19) 72(19) -181(20) 330(12)
O(10) 0.4282(8) 04143(4) 0.79894) 1.00  267(23) 191(21) 136(19) 46(17) 12(17) 9%(18) 201(9)
O(11)  0.1280(9) 0.807%(S) 0.8305(4) 1.00  554(32) 471(30) 170(22) 155(22) 135(22) 43027) 337%(12)
O(12) 02653(9) 0.9572(4) 0.17134) 100  425(28) 323(26) 139(21) -23(19) -96(20) 293(23) 311(11)
O(13) 0266%8) 0.6073(3) 0.8061(4) 1.00 465(28) 57(19) 12%(19) 30(16) 9(19) 15(19) 234(10)
O(14) 0.5725(8) 0.2205(4) 08016(4) 100  403(27) 13421) 171(21) 86(17) 27(19) 2%(19) 23%(10)
O(15) 0.3830(8) 0.1918(4) 0.16834) 1.00  206(23) 475(30) 168(21)-176(22) -55(18) -215(21) 331(12)
F(16) 0 0 0 050  231(25) 170(24) 118(22) 65(19) 15(19) 53(20) 173(10)
H(1)  033(1) 037%3) 0.35%6) 1.00 0.04

HQ@) _10K(1) 0.1526) 0.6851(7) 100 0.04

‘Uijx 10°A
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POSITIONAL AND DISPLACEMENT PARAMETERS AND SITE OCCUPANCIES FOR NOR17

Atom x v z sof Uy Up Up Up Up Up Ug
Mn(1) 0.8494(1) 0.20507(6) 047814(6) 0.898(6) 82(3) 85(3) 1173) 42Q) 202) 16Q2) 962)
Na(l) 0.8494(1) 0.20507(6) 047814(6) 0.102(6) 82(3) 85(3) 117(3) 42(2) 20(2) 16(2) 96(2)
Mn2) 02797(1) 0.06681(6) 0.48767(6) 0.985(3) 94(3) 99(3) 13%3) 592) 37(2) 252) 107%(2)
Mn(3) 04222(1) 0.35156(6) 0.48427(6) 1.000(3) 94(3) 9%3) 140(3) 61Q2) 352) 28(2) 107Q2)
Mn4) -0 0.5 0.5 0.500(2) 8i(4) 73@4) 1284) 40(3) 17(3) %3) 9712)
Ti 0.0801(1) 0.08649(6) 0.19765(6) 0.900(4) 61(3) 81(3) 110(3) 42(2) 16(2) 152) 85(2)
Nb 0.0801(1) 0.08649(6) 0.19765(6) 0.100(4) 61(3) 81(3) 110(3) 42(2) 16(2) 152) 85Q)
Si(1) 0.6788(2) 02719%(1) 02313(1) 100 955 70(5) 10%5) 334) 174) 94 9%2)
Si(2) 0.8141(2) 0.5467(1) 02546(1) 100 102(5) 78(5) 11%(5) 40(4) 18(4) 14(4) 102Q2)
Si(3) 0.3798(2) 0.6758(1) 02566(1) 100 9%5) 7XS) 1285) 494) 23(4) 134) 102Q2)
Si(4) 0.5074(2) 0.9318(1) 0235%1) 100  94(5) 82(5) 102(5) 46(4) 154) 124) 93Q2)
K(la) 0.1332(3) 0.2616(2) 0.9954(2) 0.871(5) 451(5)
Na(lb) 0.097(4) 0.18%(2) 0.997(2) 0.129(5) 451(5)
Na 0.5 0 0 0.441(7) 207(12) 111(11) 76(10) 2%(8) 18(8) 3%8) 137(7)
Ca 0.5 0 0 0.05%(7) 207(12) 111(11) 76(10) 29%(8) 18(8) 3X8) 137(7)
o(1) 0.728%5) 0.3187(3) 0.3832(2) 1.00  128(13) 106(13) 112(13) 36(11) 24(10) 21(11) 120(5)
O(2) 0.1484(S) 0.1599(3) 0.3686(3) 1.00  130(13) 107(13) 104(13) 12(11) 5(10) 16(11) 129(5)
O(3) 0.1286(5) 0.3922(3) 0.5936(2) 1.00  102(13) 116(13) 112(13) 4i(11) 7(10) 16(10) 116(5)
OH(4) 02972(5) 0.4624(3) 0.3990(3) 1.00  95(13) 134(14) 163(14) 65(12) 22(10) 28(11) 130(6)
OH(5) 0.9927%(5) 0.11853) 0.5938(3) 1.00  118(13) 135(14) 144(14) 42(11) 26(11) 41(11) 137%(6)
O6) 0.5572(5) 0.257%3) 0.5913(3) 1.00  110(13) 118(13) 124(13) 45(11) 17(10) 20(11) 122(5)
O(7) 0.5747(5) 0.0140(3) 0.3878(2) 1.00  132(13) 128(14) 101(12) 44(11) 30(10) 25(11) 123(5)
O(8) 0.0744(5) 0.5919%(3) 0.2027(3) 1.00  96(13) 184(15) 154(14) 57(12) 18(11) 2(11) 136(6)
O9) 02467(6) 0.0399(3) 0.8273(3) 1.00  266(17) 289(19) 18%(16) -19(14) 110(14) -175(14) 328(9)
O(10) 04284(5) 0.4134(3) 0.7983(3) 1.00  119(13) 202(15) 160(14) 76(12) 21(11) 80(12) 154(6)
O(11) 0.1262(7) 0.8077(4) 0.8305(3) 1.00  530(23) 459(23) 197(16) 160(17) 141(16) 42%(20) 332(9)
0(12) 02631(7) 09572(3) 0.177%(3) 1.00  433(20) 309(20) 160(16) -25(14) -81(14) 283(17) 31%(8)
O(13) 02682(6) 0.6066(3) 0.8063(3) 1.00 376(18) 92(14) 167(15) 57(12) 16(13) 24(13) 220(7)
O(14) 0.5720(6) 0.2215(3) 0.8020(3) 1.00  368(18) 112(14) 174(15) 7N(12) 45(13) 38(13) 218&(7)
O(15) 0.3822(6) 0.1905(4) 0.1683(3) 1.00  201(16) 446(22) 168(16) 143(16) -55(12) -186(15) 32X(9)
F(16) 0 0 0 050 16316) 15617 1 74(14 13) S%(13) 16

‘Uijx10°A
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momwmww—
Atom x y z sof Uy Upg Up Uz U Uz Ug
Mi(1) 0.8492(2) 02063(1) 0480I(1) 091(1) 926) 1086) 166(7) 68(S) 34(4) 38(4) 116(4)
Na(l) 0.8492(2) 0.2063(I) 0.4801(1) 0.0%1) 92(6) 108(6) 166(7) 68(5) 34(4) 384) 116(4)
Fe2) 0.2806(2) 0.06751(9) 0.4890(1) 0.958(6) 96(6) 126(6) 167(6) 7%(5) 49(4) 46(4) 120(4)
Fe(3) 0423X2) 0.3531(1) 04863(1) 086(1) 1026) 114(6) 192(7) 8W(S) 48(4) 48(4) 124(4)
Mg(3) 04233(2) 03531(1) 04863(1) O.1(1) 102(6) 114(6) 192(7) 87(5) 48(4) 48(4) 124(4)
Fe(4) 0 0.5 0.5 0.392(7) 84(9) 101(8) 14%9) S6&(7) 23(6) 36(6) 106(S5)
Mg(4) 0 0.5 0.5 0.108(7) 84(9) 10I(8) 143(9) S5&(7) 236) 36(6) 106(5)
Ti 0.0796(2) 0.0868(1) 0.198%(1) 0.965(8) 54(6) 95(6) 137(7) 64(5) 30(4) 384) 87(4)
Nb 0.0796(2) 0.0868(1) 0.1989(1) 0.035(8) 54(6) 95(6) 13(7) 64(5) 30(4) 38(4) 87(4)
Si(1) 06778(3) 02723(2) 02322(2) 100 1%9) 74(8) 121(9) 42(7) 31(7) 3K7) 1044)
Si2) 0.8140(4) 0.54592) 02531(2) 100 112(9) 90(8) 168(10) 588) 20(7) 37(7) I121(4)
Si(3) 0.3797(4) 0.67492) 02559(2) 100 126(9) 110(9) 144(10) 70(8) 32(7) 46(7) 118(4)
Si(d)  0.5066(3) 0.9317(2) 02356(2) 100 1259) 102(8) 113(9) 65(7) 34(7) 457 104(4)
K 0.1345(5) 02674(2) 0.9961(2) 0.92(3) 654(19) 409(15) 287(14) 125(11) 68(12) 124(12) 46X(10)
Na 0.1345(5) 0.2674(2) 0.9961(2) 0.08(3) 654(19) 405(15) 287(14) 125(11) 68(12) 124(12) 463(10)
Na 0.5 0 0 028(1) 234(19) 181(17) 122(17) 81(13) 27(12) 67(12) 172(11)
Ca 0.5 0 0 022(1) 234(19) 181(17) 122(17) 81(13) 27(12) 67(12) 172(11)
O(l) 0.7252(9) 0.31854) 0.3840(4) 100 181(25) 60(21) 85(23) 7(19) -13(19) 2(18) 124(10)
0(2) 0.14729) 0.1605(4) 0.3705(S) 1.00 172(25) 108(22) 133(25) 47(20) 5(20) 32(19) 141(10)
O(3)  0.1291(9) 0.3924(5) 0.5924(S) 1.00 127(25) 171(24) 162(26) 75(22) 57(20) S53(19) 148(10)
OH(4) 02980(10) 0.4628(5) 04012(S) 1.00 211(27) 167(25) 144(26) 85(22) 39(21) 58(21) 167(10)
OH(5) 0.9910(10) 0.1167(5) 0.592%(S) 1.00  165(26) 115(23) 95(24) 0(20) 16(20) 24(19) 145(10)
O6) 0.5560(9) 02576(4) 0.5903(S) 1.00  134(24) 115(22) 113(24) 64(20) 32(19) 2%(19) 117(10)
O(T) 0.5706(9) 00147(5) 0.3890(S) 1.00  143(25) 184(25) 169(27) 95(22) 48(21) 69(20) 153(10)
O8) 0.0744(10) 0.5897(5) 02004(S) 1.00  215(29) 255(29) 113(26) 22(23) 17(22) -45(22) 234(12)
O(9) 02465(12) 0.0399(6) 0.8278(5) 1.00  28%(33) 317(32) 116(27) -29(25) 32(24) -154(25) 323(14)
O(10) 0.4265(11) 04137(5) 0.7996(S) 1.00  280(31) 247(28) 147(27) 47(24) -11(23) 130(24) 230(12)
O(11) 0.1306(13) 0.8087(6) 0.8311(6) 1.00  533(40) 382(35) 176(30) 111(28) 82(28) 377(32) 321(15)
O(12) 02637(12) 0.9566(6) 0.1695(6) 1.00  415(36) 311(32) 216(31) 5027) -5%(27) 284(29) 30%(15)
O(13) 02686(11) 0.6071(5) 0.8076(5) 1.00  429(35) 94(24) 231(30) 116(23) 69(26) 22(23) 244(13)
O(14) 0.5757(12) 0.2210(5) 0.8026(6) 1.00  475(38) 190(27) 253(32) 146(26) 98(28) 91(26) 288(14)
O(15) 0.3813(11) 0.1899(6) 0.1670(6) 1.00  209(30) 434(37) 305(35) 196(31) 9(27) -166(26) 352(15)
F(16) 0 0 0 0.50 196(31) 230(31) 89(28) 72(25) 22(24) 62(25) 170(12)
H(1) 025(2) 044(1) 0309%2) 1.00 840(463)
H2)  1082) 0.161) 0681(3) 100 658(388)
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Atom x y z sof Uy Up Upn Uz Uz Up Ug
Min(I) 0.84960(7) 0.20628(4) 0.47984(4) 0.900(5) 76(2) 92(2) 122Q2) 512) 2%(1) 28(1) 93(1)
Na(l) 0.84960(7) 0.20628(4) 0.47984(4) 0.100(5) 76(2) 92(2) 1222) S512) 2%1) 28(1) 9%(1)
Fe(2) 0.28050(7) 0.06758(4) 0.48885(4) 0.946(2) T7(2) 101(2) 128(2) S92) 35(1) 32 9(1)
Fe(3) 0.42326(7) 0.35296(4) 0.48618(4) 0.847(4) 792) 97(2) 134(2) 59Q2) 36&(1) 36&(1) 97(1)
Mg(3) 0.42326(7) 0.35296(4) 0.48618(4) 0.1534)" 79Q2) 97(2) 134(2) 59%2) 36(1) 36(1) 9X1)
Fe(4) 0 0.5 0.5 03853) 683) T8(3) 115(3) 41(2) 172) 232) 87Q2)
Mg(4) 0 0.5 05 0I1153) 683) 78(3) 1153) 412) 172) 232) 87Q2)
Ti 0.8010(8) 0.08710(4) 0.19911(4) 0.9584) S4(2) 86(2) 86(2) 372) 14(1) 22(1) 7X1)
Zr 0.8010(8) 0.08710(4) 0.19911(4) 0.042(4) 54(2) 86(2) 86(2) 372) 14(1) 22(1) 7(1)
Si(1)  0.6780(1) 02719%(6)02316%(7) 100  81(3) T(3) 92(3) 343) 132) 172) 83(1)
Si(2)  0.8139(1) 0.54579(7) 0.25301(7) 100  84(3) 8I(3) 1143) 453) 202) 222) 9(1)
Si(3)  0.3798(1) 0.67496(7) 0.25557(7) 100  8%3) 88(3) 108(3) 483) 1%2) 252) 9%(1)
Si(4)  0.5068(1) 0.93187(7)0.23565(7) 100 83(3) 82(3) 83(3) 40(3) 172) 25(2) 8(1)
K 0.1338(2) 0.2657(1) 0.99575(9) 090(1) 633(7) 378(6) 251(5) 105(4) 43(4) 94(5) 442(4)
Na 0.1338(2) 0.2657(1) 0.99575(9) 0.10(1) 633(7) 378(6) 251(5) 105(4) 43(4) 94(5) 442(9)
Na 0.5 0 0 0291(6) 18X6) 126(6) 75(6) 34(4) 19(4) 42(4) 132(4)
Ca 0.5 o (] 0209(6) 183(6) 126(6) 756) 34(4) 19(4) 424) 132(4)
O(1) 0.7264(3) 0.3194(2) 0.3849%2) 100 1058) 121(8) 95(9) 4u(7) 21(7) 27(7) 1103)
O(2) 0.1480(3) 0.1603(2) 0.3698(2) 100  1248) 12(9) 100(9) 45(7) 15(7) 33(7) 120(4)
O(3) 0.1286(3) 0.3929(2) 0.5936(2) 100 1058) 1238) L17(9) 5%7) 17(7) 31(7) 113(3)
OH(4) 02974(3) 0461%2) 0.3998(2) 100  110(8) 126(9) 153(10) 60(8) 27(7) 3%(7) 128(4)
OH(5) 09910(4) 0.1170(2) 0.59292) 100 1248) 127(9) 14%9) S52(8) 31(7) 33(7) 13%4)
O6) 0.5561(3) 0.2576(2) 0.589%2) 1.00 1108) 106(8) 113(9) 48(7) 17(7) 2%(7) 11003)
O(7)  0.5728(3) 0.01493(2) 0.3890(2) 1.00 11%8) 123(8) 858) 41(7) 21(7) 3%(7) 109(3)
O(8)  00743(4) 0.5904(2) 02008(2) 1.00  154(9) 270(11) 14%(10) 67(9) 4L(8) -258) 212(4)
O(9) 02474(4) 0.0410(2) 0.8284(2) 1.00  218(10) 309(12) 161(11) -15(10) 92(9) -141(9) 302(6)
O(10) 04275(4) 04146(2) 0.8003(2) 1.00 23510) 267(11) 158(11) 64(9) 2%(8) 173(9) 21i(4)
O(11) 0.128%5) 0.8085(2) 0.8314(2) 1.00  469(14) 426(14) 166(110 139(11) 132(10) 391(13) 297(6)
O(12) 0.2644(5) 0.9569(2) 0.1702(2) 1.00  36%(13) 296(12) 16%(11) -7(9) -70(9) 264(11) 290(6)
O(13) 02673(5) 0.6080(2) 0.806%(2) 1.00 418(13) 90(9) 140(10) 55(8) 37(9) 28(9) 22(5)
O(14) 0.5718(5) 0.2208(2) 0.80252) 1.00 437(13) 104(9) 160(10) 81(8) S5(10) 44(9) 231(5)
O(15) 0.3824(4) 0.1901(3) 0.1667(2) 1.00  164(10) 435(15) 165(11) 145(11) 43(8) -164(10) 298(6)
F(16) 0 0 0 0.50  166(10) 142(10) 93(10) 41(9) 198) 4%9) 137(4)
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Atom X y z sof “Uy Ug Uy Up Up Up Uy
Mn(l) 0.2527(1) 0.39265(3) 0.00989%(3) 0.913(7) 94(4) 88(4) 1344) -24) 172) OOS) 105(2)
Na(l) 0.2527(1) 0.39265(3) 0.00989%(3) 0.087(7) 94(4) 884) 1344) -24) 172) ) 105(2)
Mn(2) 0.7461(1) 0.03613(3)-0.00589(3 0.990(3) 92(4) 86(4) 1584) 13(3) 28(3) -34) 111(2)
Mn(3) 0.7468(1) 0.17930(3)-0.00728(3 0.966(4) 954) 92(4) 1504) 6(4) 353) %9 111(2)
Mn(4) 025 0.25 0 0431(4) 95(6) 91(5) 140(5) -14(5) 6(4) 2(5) 109(3)
Mg@4) 0.25 0.25 0 0.069%(4) 95(6) 91(5) 140(5) -18(5) 6@4) 2(5) 109(3)
Ti 0.4641(1) 0.10716(3)-0.15196(3 0.881(4) TI(3) 130(3) 145(4) -17(3) 12(2) S503) 117Q2)
Nb 0.4641(1) 0.10716(3)-0.15196(3 0.119@) T%X(3) 130_(3) 145(4) -17(3) 12(2) -5(3) 117(2)
Si(1) 0.0417(2) 0.19281(5)-0.13490(6 1.00 85(6) 101(6) 113(6) 27(4) ©&4) 44) 10(3)
Si(2) 0.0391(2) 0.32547(5)-0.12427(6 1.00 167(6) 1072(6) 112(6) 1(5) 11(4) 35 129(3)
Si3)  0.9601(2) 0.1105%(5) 0.12310(6) 100  154(6) 101(5) 11X5) 6(5) 13@4) -X5) 123Q2)
Si(4) 1.0417(2) 0.02169%(5)-0.13312(6 1.00 114(6) 75(6) 1056) 24) 11@4) 14) 98(3)
K1 0.5 024270(9) <025 050 568(13) 495(12) 285(10) © 20(9) 0 451(5)
K2 05 0027469 02§ 0.50 579(13) 416(11) 280(10) O 31(9) 0 425(5)
Na -1.0 0.1068%8) <0.25 0.301(7) 266(11) 142(10) 7%9) 0 5(6) 0 162(6)
Ca -1.0 0.106838) 025 0.19%(7) 266(11) 142(10) 75(9) 0 5(6) 0 162(6)
xl) 0.0676(5) 0.1842(2) -0.0582(1) 1.00 109(15) 121(17) 88(14) -8(13) -5(12) 4(15) 107(7)
O(2) 0.5672(5) 0.1077(2) -0.0655(1) 1.00 117(14) 119(14) 113(14) -1(15) 1(11) -8(15) 117(6)
o3) 0.0672(5) 0.3234(2) -0.0474(1) 1.00 86(15) 140(16) 100(14) -19(15) 14(11) -12(16) 108(6)
OH(4) -0.0652(6) 0.2477(2) 0.0505(1) 1.00 117(16) 152(16) 163(16) -36(15) 42(13) 3(16) 142(7)
OH(5) 04343(6) 0.0391(2) 0.0474(1) 1.00 139(17) 123(17) 188(17) -11(16) 23(13) -(16) 150(7)
o(6) 0.9289(5) 0.1094(2) 0.0457(1) 1.00 129(14) 109(14) 109(14) -14(16) 17(11) -14(16) 115(6)
o) 1.0664(5) 0.0309(2) -0.0563(1) 1.00 126(16) 127(17) 104(15) -10(13) 17(12) (18 11N
0o(8) 0.2753(7) 0.3593(1) -0.1507(2) 1.00 337(21) 335(20) 154(18) 12(15) 4(15) -174(17) 271(9)
o9) £.7252(6) 0.0491(2) -0.1645(2) 1.00 315(20) 385(22) 179%(18) -58(16) 95(16) -208(17) 289(9)
o(10) 0.2240(7) 0.3557(2) 0.15102) 1.00 339(21) 360(21) 174(19) 41(15) 27(16) 207(17) 291(9)
o(11) 0274%6) 0.1660(2) £0.16632) 1.00  313(20) 380(22) 175(18) 28(16) 81(15) 200(17) 286(9)
0(12) 0.7863(6) 0.0486(2) 0.16552) 100 296(20) 353(21) 203(18) -59(16) -66(1S) 207(16) 289%(9)
0O(13) 0.0367(7) 0.2615(1) £0.15422) 100 431(22) 107(15) 164(16) -10(13) 8&(15) -7(15) 235(8)
0O(14) 0.9628(7) 0.0464(1) 0.1523(2) 1.00  486(23) 115(16) 172(17) 32(13) 27(16) 1(15) 258(8)
o(15) -0.2133(6) 0.1660(2) 0.1666(2) 100 279(19) 382(22) 173(18) 68(16) -75(15) -195(17) 285(%)
F(16) 0.5  01064(2) 025 050 222(19)26420)172019) 0 215) 0 _ 220(8)
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Atom x v z sof Uy Ugp Uy Ugp Ujps Ug Ug
Mn(l) 0.8500(1) 0.20620(5) 0.47875(6) 0.809(5) 89(3) 96(33) 107(3) 462 17Q0) 212) 91Q2)
Na(l) 0.8500(1) 0.20620(5) 0.47875(6) 0.191(5) 89(3) 96(3) 107(3) 46(2) 172) 21(2) 97Q2)
Mn(2) 0.27901(9) 0.06658(5) 0.48702(5) 0.974(3) 103(3) 113(3) 1253) 57(2) 302) 302 1112)
Mn(3) 0.4223(1) 0.35220(5) 0.48391(S) 0.881(5) 103(3) 112(3) 133(3) 65Q2) 34(2) 36(2) 110(2)
Mg(3) 0.4223(1) 0.35220(5) 0.48391(5) 0.11%(5) 1033) 112(3) 1333) 632) 342) 36(2) 11002)
Mn(4) 0 0.5 0.5 0299(3) 90(5) 88(4) 1055) 38(3) 103) 173) 9713)
Mg4) 0 0.5 0S5 0201(3) 90(5) 88(4) 105(5) 38(3) 103) 173) 973)
Ti 0.0795(1) 0.08598(5) 0.19683(5) 0.948(4) 6%(3) 94(3) 93(3) 41(2) 12(2) 212) 85(2)
Nb 0.0795(1) 0.08598(5) 0.19683(S) 0.052(4) 69(3) 94(3) 93(3) 41Q2) 12) 21Q2) 852)
Si(1) 0.6785(2) 0.27194(8) 0.23032(9) 1.00 894) T¥4) 86(4) 30(3) 93) 16(3) 86Q2)
Si(2) 0.8128(2) 0.54570(8) 0.25292(9) 1.00 119(4) 85(4) 93(4) 40(3) 11(3) 15(3) 101(2)
Si(3) 0.3781(2) 0.67477(8) 0.25541(9) 1.00 119(4) 89(4) 1044) 49(3) 123) 21(3) 104(2)
Si(4) 0.5081(2) 0.93072(8) 0.23432(9) 1.00 91(4) 92(4) 86(4) 4%(3) 12(3) 21(3) 88Q2)
K 0.1321(2) 0.2645(1) 0.9961(1) 0.885(4) 365(4)
Na 0.093(3) 0.186(2) 0.998(2) 0.115(4) 365(4)
Na 0.5 0 0 0322(6) 192(9) 122(8) 83(8) 35(5) 6&5) 25(5) 140(6)
Ca 0.5 1] 0 0.178(6) 192(9) 122(8) 83(8) 35(5) 6(5) 25(5) 140(6)
o) 0.7290(4) 0.3203(2) 0.3824(2) 1.00 121(11) 135(11) 89(11) 37(9) 31(9) 359) 118(5)
0(2) 0.1483(4) 0.1593(2) 0.3675(2) 1.00  135(11) 136(11) 104(12) 35(9) 18(9) 31(9) 131(5)
o) 0.1292(4) 0.3949(2) 0.5948(2) 1.00 104(11) 135(11) 95(11) 38(9) 39) 158) 119(5)
OH(4) 0.2935(5) 0.4627(2) 0.3980(2) 1.00  132(11) 146(11) 147(12) 62(10) 31(9) 3&(9) 142(5)
OH(5) 0.9921(4) 0.1189%(2) 0.5951(2) 1.00  126(11) 155(11) 158(13) 58(10) 28(10) 3‘%(9) 150(5)
(6) 0.5572(4) 0.2586(2) 0.5921(2) 100 113(11) 124(11) 11X12) 57(9) 16(9) 2%9) 116(5)
o 0.5749(4) 0.0133(2) 0.3866(2) 1.00  116(11) 150(11) 85(11) 45(9) 12(9) 42(9) 118(5)
O(8) 0.0724(4) 0.5917(2) 0.2007(2) 1.00  143(12) 22%(13) 137(13) 72(10) 20(10) -19(10) 182(6)
09) 0.2460(5) 0.0417(3) 0.8296(3) 100  215(13) 246(14) 158(14) 25(11) 62(11) -78(11) 250(6)
o(10) 0431%5)_ 0.4153(2) 0.7994(2) 100  196(12) 202(12) 141(13) 60(10) 15(10) 118(10) 174(5)
o(11) 0.1297(6) 0.8100(3) 0.8330(3) 1.00  352(15) 295(14) 184(14) 115(12) 100(12) 253(12) 240(6)
O(12) 02646(5) 0.9567(3) 0.1693(3) 1.00  294(14) 228(13) 157(13) 2)(11) -72(11) 170(11) 236(6)
0O(13) 0.2665(5) 0.6074(2) 0.8089(2) 100 292(14) 102(11) 136(12) 50(9) 14(11) 16(10) 186(6)
o(14) 0.5721(5) 0.2222(2) 0.8031(3) 1.00  314(14) 109(11) 175(13) 84(10) 48(11) 41(10) 195(6)
O(15) 0.3807(5) 0.1906(3) 0.1672(3) 1.00  159%(12) 310(15) 167(14) 11%(12) -37(10) -106(11) 241(6)
F(16) 0 0 0 0.50 IN13) 67(13) S2(14) 27!112 31y 31(10) 4!6!
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POSITIONAL AND DISPLACEMENT PARAMETERS AND SITE OCCUPANCIES FOR US3
Atom x y __z sof Uy Upg Uy Up Up Uy Ug
Fe(1) 0.8493(2) 02055(1) 0.4801(1) 0.891(8) 95(6) 8%6) 130(6) 53(5) 29(4) 18(4) 103(4)
Na(l) 0.8493(2) 0.2055(1) 04801(1) 0.109(8) 95(6) 89%6) 130(6) 53(5) 29(4) 18(4) 103(9)
Fe2) 02801(2) 0.06747(9) 0.4893(1) 100  104(5) 11I(5) 152(6) 69(4) 40(4) 23(4) 118(3)
Fe(3) 04226(2) 0.35234(9) 04862(1) 100  86(5) 96(5) 146(6) 57(4) 43(4) 294) 10503)
Fe(4) 0 05 0.5 050 6%6) 7SN 126(7) 27(6) 2%5) 1%(S) 94(3)
Ti 0.0786(2) 0.08639) 0.1981(1) 0.76%(7) 67(S) 74(5) 148(6) 54(4) 28(4) 10(3) 95(4)
Nb  0.0786(2) 0.08633(9) 0.1981(1) 0231(7) 67(5) 74(S) 148(6) 54(4) 28(4) 10(3) 95(4)
Si(1) 06771(3) 02719(2) 02330(2) 100  130(9) 122(10) 125(10) 54(8) 28(7) 38(7) 125(4)
Si(2)  0.8154(3) 0.5468(2) 02546(2) 100  110(9) 93(9) I37(10) 34(8) 2%(7) 25(7) 118(4)
Si(3) 03807(3) 0.6757(2) 02573(2) 100  128(9) 111(10) 123(10) 63(8) 1(7) 28(7) 118(4)
Si4)  0.5081(3) 09337(2) 02371(2) 100  119(9) 10210) 122(10) 5%8) 20(7) 22(7) 113(4)
K 0.1315(5) 02640(3) 0.9962(2) 0.92%(9) B78(21) 652(19) 266(14) 117(12) 44(12) 145(14) 640(11)
Rb  0.I3155) 02640(3) 0.9962(2) 0.071(9) 878(21) 652(19) 266(14) 117(12) 44(12) 145(14) 640(11)
Na 0.5 0 0 047%(8) 351(28) 135(25) 126(25) 59(20) 23(19) 37(19) 20%(15)
O(l) 0.72548) 0.3180(4) 03857(5) 100 120(22) 74(24) 13826) T7Q21) %(19) -4(18) 107(10)
0(2) 0.1471(8) 0.16154) 03730(5) 1.00  114(22) 90(24) 155(27) 7422) 7(19) -¥(18) 11%(10)
0(3)  0.12658) 0.39104) 0.59285) 100  84(21) 102(24) 158(26) 67(22) 35(19) 34(18) 108(10)
OH(4) 0.2982(9) 0.4625(4) 04010(5) 1.00 . 157(23) 71(24) 140(27) 65(22) 22(20) 35(19) 115(10)
OH(S) 0.9901(9) 0.1162(5) 0.5911(5) 100  143(23) 141(26) 127(27) 4%(23) 23(20) 53(20) 137%(10)
O(6)  0.559%(8) 02581(4) 0.5908(4) 1.00  85(21) 113(24) 104(25) 38Q21) -%(21) 5(18) 10%(10)
O(T)  0.5733(8) 0.01654) 038985) 1.00  11021) 115(25) 9525) 35(21) -13(18) 1(18) 117(10)
O(8)  0.0774(9) 0.5903(5) 02016(5) 100  161(24) 226(29) 174(29) 35(25) 25(21) -5Q21) 214(12)
O9) 02452(11) 0.0410(6) 0.8252(5) 100  345(33) 445(40) 139(32) -103(29) 126(27) -272(29) 447(20)
O(10) 0.4263(9) 041285) 0.797%(5) 100  197(26) 258(31) 198(30) 86(26) -21(22) 54(22) 226(12)
O(l1) 0.1250(14) 0.8066(7) 0.8287(6) 1.00  771(48) T11(51) 232(36) 196(37) 226(35) 670(44) 482(20)
O(12) 0.2634(13) 0.9584(6) 0.1735(6) 1.00  636(45) 402(40) 163(33) -36(31) -205(31) 371(35) 446(19)
0(13) 02687(11) 0.6064(5) 0.803%5) 1.00  S556(38) 81(27) 163(30) 62(24) 29Q27) 11(26) 27%(14)
O(l4) 0.5736(12) 0.2201(S) 0.7995(6) 1.00  595(39) 108(28) 269(34) 143(27) 49(29) 1Q27) 32(15)
O(15) 0.3823(11) 0.1921(7) 0.1705(6) 1.00  277(30) 694(49) 177(33) 209(35) -60(25) -321(31) 462(20)
F(16) 0 0 0 050  187(29) 191(32) 158(33) 79(28) 6(24) 45(29) 180(13)
H()  027Q) 04168) 0309(1) 100 406(270)
H()  1.03(2) 0.14%8) 0.6832) 100 343272)
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POSITIONAL AND DISPLACEMENT PARAMETERS AND SITE OCCUPANCIES FORMSE2 ___
Aom____x v z o U, Ug Uy Uz Up U Ug
Mn(1) 0.84974(9) 0.20565(4) 0.47864(5) 0.891(6) 9%8(3) 993) 1233) S5K2) 26(2) 26(2) 105(2)
Na(l) 0.84974(9) 0.20565(4) 0.47864(S) 0.109%(6) 98(3) 9%3) 123(3) SI(2) 26(2) 26(2) 105(2)
Mn(2) 0.27981(9) 0.06664(4) 0.48689(5) 0.994(3) 109(3) 113(3) 141(3) 62(2) 382) 33(2) 1172)
Mn(3) 0.42217(9) 0.35146(4) 0.48358(5) 0.985(3) 110(3) 112(3) 148(3) 64(2) 412) 38Q2) 118(2)
Mn(4) 0 0 05  0477@4) 102(4) 90(3) 121(4) 3%2) 17(2) 23(2) 107(2)
Mg@4) 0 0.5 0.5 0.0234) 1024) 90(3) 1214) 39%2) 172) 23(2) 107(2)
Ti 0.07888(9) 0.08599(5) 0.19615(5) 0.910(4) 80(3) 91(2) 106(3) 42(2) 20(2) 22i2) 93(2)
Nb 0.07888(9) 0.08599(5) 0.19615(5) 0.090(4) 80(3) 91(2) 106(3) 422) 20012) 2202) 9%2)
Si(1)  0.6782(2) 0.27155(7) 0.2299%(8) 1.00 96(4) T8(3) 86(4) 28(3) 123) 1503) - 91(2)
Si2) 0.8119(2) 0.54638(8) 0.25308(8) 1.00 110(4) 833) 113(3) 433) 193) 193) 103(2)
Si(3) 0.3770(2) 0.67531(8) 0.25548(8) 1.00 111(4) 93(3) 1144) S3(3) 25(3) 23(3) 103Q2)
Si(4)  0.5080(2) 0.93132(7)0.23431(8) 1.00 974) 8&3) 854) 3733) 153) 18Q3) 90(2)
K 0.1320(2) 0.2634(1) 0.9950(1) 0.84(1) 564(8) 429%(7) 27%(6) 115(5) 49(5) 102(5) 444(4)
Na 0.1320(2) 0.2634(1) 0.9950(1) 0.16(1) 564(8) 42%(7) 27%(6) 1155) 49%(5) 102(5) 444(4)
Na 0.5 0 0 0.30%6) 190(8) 112(7) 80(7) 3%(5) 13(5) 26(5) 132(5)
Ca 0S5 0 0 0.191(6) 190(8) 112(7) 8(7) 3%5) 13(5) 2&(5) 132(5)
o(l) 0.7280(4) 0.3176(2) 0.3818(2) 1.00 130(10) 126(10) 90(10) 438) 158) 29%8) 1184)
0(2) 0.1461(4) 0.1589%(2) 0.3666(2) 100 13510) 121(10) 92(10) 3%8) 10(8) 25(8) 121(4)
o) 0.128%(4) 0.3924(2) 0.5947(2) 1.00 117(10) 115(10) 114(10) 41(8) 16(8) 24(8) 119%4)
OH(4) 0.2977(4) 0462%(2) 0.3974(2) 1.00  149(11) 136(11) 138(11) S7(9) 17(8) 38(9) 142(4)
OH(5) 0.9924(4) 0.1188(2) 0.5944(2) 1.00  132(11) 136(10) 134(11) 49(9) 1%8) 28(9) 1394)
6) 0.5586(4) 0.2572(2) 0.5914(2) 1.00 140(10) 105(9) 98(10) 43(8) 20(8) 3(8) 1154)
o 0.5757(4) 0.0140(2) 0.3864(2) 1.00  134(10) 11%(10) 77(9) 44(8) 14(8) 30(8) 111(4)
o(8) 0.0709(4) 0.5928(2) 02012(2) 1.00 152(11) 214(11) 151(11) 63(9) 43(9) -%9) 18%(5)
009) 0.2472(5) 0.0414(2) 0.8297(2) 1.00 174(12) 240(12) 13%(11) 28(9) 66(9) -59%(10) 220(5)
0(10) 0.4330(5) 0.414%(2) 0.798%(2) 1.00  218(12) 209(11) 156(11) 71(9) 26(9) 116(10) 187(S)
O(l1) 0.1288(5) 0.8091(2) 0.83352) 1.00 333(14) 281(13) 143(11) 91(10) 82(10) 230(11) 224(5)
O(12) 02642(S) 09571(2) 0.17052) 1.00 274(13) 242(12) 144(11) 39(10) -32(10) 162(11) 223(S)
O(13) 0.2658(5) 0.6068(2) 0.8068(2) 1.00 300(13) 109(10) 136(11) 54(9) 26(9) 22(9) 188(5)
o(i14) 0.5721(5) 0.2214(2) 0.801%2) 1.00 293(13) 104(9) 149(11) 64(9) 40(10) 24(9) 18%(S)
o(15) 0.3811(5) 0.1910(2) 0.1664(2) 1.00 131(11) 28%(13) 166(12) 101(10) -23(9) -78(9) 21%(S)
F(16) 0 0 0 0.50  180(13) 13%(11) 95(12) 38(10) 15(10) 36(10) 14)S)

Uijx 10°A
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‘Uijx10°A

o FOSTIONAL AND DISPLACEMENT PARAMETERS AND SITE OCCIPANCES FORIABS
Atom X y z sof Uy U. 2 4& U. L U U 2 U, Jog
Fe(l) 0.8501(1) 0.20583(5) 0.47990(S) 0.876(5) 130(3) 1253) 175(3) 6%Q2) 39(2) 40(2) 140(2)
Na(l) 0.8501(1) 0.20583(S) 0.47990(5) 0.124(5) 130(3) 125(3) 175(3) 69%(2) 39(2) 40(2) 140(2)
Fe(2) 0.2806(1) 0.0678%(S) 0.48911(S) 0.956(2) 138(3) 143(3) 189%(3) 822) 46(2) 50(2) 150(2)
Fe(3) 0.4227(1) 0.55217(5) 0.48551(5) 0.944(3) 134(3) 137(3) 196(3) 81(2) 47(2) 49%2) 149(2)
Fe(4) 0 0.5 0.5 0.436(3) 122(5) 118(4) 171(4) 61(3) 29(3) 313) 137(3)
Mg(4) 0 0.5 0.5 0.064(3) 122(5) 118(4) 171(4) 61(3) 29%3) 31(3) 137(3)
Ti 0.07953(9) 0.08633(4) 0.19795(5) 0.57%(5) 107(3) 132(2) 180(3) 732) 31(2) 392) 136(2)
Zr 0.07953(9) 0.08683(4) 0.19795(5) 0.42XS) 107(3) 132(2) 180(3) 73(2) 31Q2) 3IN2) 136(2)
Si(1) 0.6785(2) 0.27350(9) 0.232%(1) 1.00 171(5) . 115(4) 151(5) 48(4) 24(4) 354) 150(2)
Si(2) 0.8143(2) 0.54736(9) 0.254%(1) 1.00 164(5) 128(4) 174(5) 6%4) 25(4) 39%4) 154Q2)
Si(3) 0.3785(2) 0.67503(9) 0.25728(9) 1.00 155(5) 132(4) 173(5) 734) 25(4) 434) 15002)
Si(4) 0.5065(2) 0.93127(9) 0.2366(1) 1.00 164(5) 133(4) 143(5) 66(4) 27(4) 40(4) 154(2)
K 0.1338(3) 0.2666(1) 0.9958(1) 0.94%(5) 925(14) 504(8) 4I7) 14N6) TI(T) 129(B) 616(6)
Na 0.5 0 0 0.379(6) 307(13) 196(10) 176(10) 66(7) 438) 5%8) 23)7)
Ca 0.5 0 0 0.121(6) 307(13) 196(10) 176(10) 66(7) 43(8) SN8) 2337
o) 0.7272(5) 0.3188(2) 0.3842(2) 1.00 157(14) 164(12) 151(12) 69(10) 35(10) 46(10) 156(5)
o2) 0.1486(5) 0.1623(2) 0.3746(2) 1.00 155(14) 196(12) 212(14) 79%(11) 16(11) 49(10) 191(6)
o) 0.1272(5) 0.3917(2) 0.5930(2) 1.00 149(14) 175(12) 163(12) 72(10) 30(10) 4%(10) 161(5)
OH(@4) 0.2986(5) 0.4631(2) 0.4016(2) 1.00 158(14) 162(12) 213(14) 74(10) 36(11) 37(10) 180(S)
OH(5) 0.9892(5) 0.1164(2) 0.5922(2) 1.00 189(14) 168(12) 203(13) 88(10) 45(11) 51(10) 183(S)
Oo(6) 0.5602(5) 0.2574(2) 0.5896(2) 1.00 153(13) 187(12) 169(13) 70(10) 27(10) 51(10) 170(5)
o 0.5728(5) 0.0145(2) 0.3890(2) 1.00 143(13) 146(11) 167(13) 64(10) 23(10) 28(10) 155(5)
O(8) 0.0740(5) 0.5912(3) 0.2030(3) 1.00  222(16) 289%(14) 225(15) 87(12) 50(12) 3(12) 264(6)
- O9) 0.249%7) 0.0416(3) 0.8262(3) 1.00  391(21) 497(20) 245(17) -29(15) 168(15) -242(16) 497(11)
0O(10) 0.4276(6) 0.4132(3) 0.7968(3) 1.00  272(17) 342(15) 22%(15) 112(13) 37(12) 163(13) 271(7)
Oo(11) 0.1287(8) 0.8057(3) 0.8302(3) 1.00 81%(29) 678(23) 257(17) 217(17) 212(18) 634(23) 495(10)
0(12) 0.2664(7) 0.9566(3) O. 1723(3) 1.00  646(25) 460(19) 2683(18 -8(15) -116(17) 429(19) 480(10)
0o(13) 0.26754(7) 0.6050(2) 0.8046(3) 1.00  638(24) 141(13) 215(15) 100(11) 3%(15) 56(14) 336(8)
O(14) 0.5727(7) 0.2208(2) 0.8003(3) 100 646(24) 145(13) 225(15) 86(12) 45(15) 30(14) 353(8)
o(15) 0.3873(6) 0.1927(3) 0.1686(3) 1.00 289(19) 636(23) 244(16) 178(16) -70(14) «274(16) 472(10)
F(16) 0 0 0 0.50 227! 18! 2‘2 15! 211’16! 92 13! ﬂl3! gl3! zlﬁ Z!
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mmwmww_
Atom x Y z sof Uy Ug Up Uy Uy Up Ug
Mn(l) 0.8503(2) 0.2060(1) 04786(1) 0.741(8) 62(6) 100(6) 127(7) 474) 274) 17(4) 914)
Na(l) 0.8503(2) 0.2060(1) 0.4786(1) 025%(8) 62(6) 100(6) 127(7) 47(4) 274) 174) 974)
Mn(2) 02791(2) 0.06673(8) 0.48762(9) 1.011(5) 87(5) 106(5) 163(6) 59(4) 43@4) 233) 1183)
Mn(3) 0.42292) 0.35239(8) 0.48466(9) 0.996(4) 8I(S5) 115(5) 145(6) 69(4) 46(4) 29(3) 107(3)
Zn(4) 0 05 0.5  03834) 7H6) 106(6) 12%(7) 4X5) 2%(S) 16(4) 107(4)
Mg(4) 0 0.5 0.5 0.1174) TI6) 106(6) 12%(7) 435) 2%S5) 16(4) 107(4)
Ti 0.0775(1) 0.08393(7)0.19176(8) 0.624(6) 47(4) 9%(4) 181(5) T3(3) 37(3) 19(3) 104(3)
Nb 0.0775(1) 0.08393(7) 0.19176(8) 0.376(6) 47(4) 9%4) 181(5) 73(3) 37(3) 19(3) 104(3)
Si(l)  0.6796(3) 02732(1) 023152) 100 9%8) 82(7) 116(9) 42(6) 21(7) 15(6) 100(4)
Si2) 0.8142(3) 0.54651) 02537(2) 100  888) 80(3) 147(10) 57(7) 30(7) 17(6) 102(4)
Si(3) 0.3799(3) 0.6752(1) 02564(2) 1.00 101(8) 888) 137(10) S3(7) 22(7) 14(6) 10%4)
Si(d)  0.5077(3) 0.9308(1) 02356(2) 100 8%8) 1238) 106(9) 58(7) 3&7) 17(6) 103(4)
K1 0.1351(5) 0.2684(4) 0.99583) 0.833(8) 454(8)
K2 0.110(3) 0216(2) 0.998(1) 0.16%(8) 454(8)
Na 0.5 0 0 0482(7) 364(27) 197(22) 86(22) 47(16) 8(18) 44(17) 229(14)
O(1) 0.728%8) 0.3209(4) 0.3834(4) 1.00  114(21) 135(21) 156(26) 49(19) 38(18) 55(17) 135(9)
O(2) 0.1480(7) 0.1591(4) 03672(4) 1.00  98(20) 100(20) 153(25) 35(18) 21(18) 29(16) 123(9)
03) 0.1302(7) 039%47(4) 0.5951(4) 1.00  69(20) 114(20) 134(24) S%(17) 46(17) 22(16) 103(9)
OH(4) 02935(8) 046254) 0.398%4) 100  152(22) 106(20) 230(27) 99(19) 51(19) 49(17) 150(10)
OH(5) 0.9922(7) 0.1184(4) 0.5961(4) 1.00 106(21) 142(21) 167(26) 47(19) 20(18) 19(17) 148(10)
O(6) 0.5564(8) 0.2581(3) 0.5916(4) 1.00 134(21) 61(19) 174(26) 60(18) 36(18) 17(16) 121(9)
O(7) O0.ST2N(T) 001284) 0.38674) 100 124(21) 116(21) 125(23) 40(18) 61(18) 60(16) 11&(9)
O8) 0.0744(8) 0.5913(4) 02021(4) 1.00  113(21) 218(23) 158(26) 101(20) 30(19) -8(17) 165(10)
O(9) 0.2444(9) 0.0417(4) 0.8270(5) 1.00  227(26) 30427) 183(29) -3(21) 132(22) -183(21) 312(13)
O(10) 0.4293(8) 0.4150(4) 0.8002(4) 1.00  180(23) 218(23) 153(26) T78(20) 57(19) 110(19) 173(10)
O(11) 0.1264(10) 0.8074(5) 0.829%(5) 1.00  489(33) 460(32) 191(30) 163(25) 151(25) 418(28) 31X(13)
O(12) 0.2627(10) 0.9565(5) 0.1715(5) 1.00  467(32) 286(28) 195(30) <47(22) -107(25) 310(25) 33%(14)
O(13) 02643(9) 0.6070(4) 0.80854) 1.00 395(30) 132(23) 152(27) 21(20) 42(22) 34(21) 247(11)
O(14) 0.5724(9) 0.2225(4) 0.80294) 1.00  405(29) 130(22) 166(27) 82(20) 67(22) 44(20) 232(11)
O(15) 0.3834(9) 0.1933(5) 0.1691(5) 1.00  195(26) 478(32) 193(30) 193(25) -68(22) -233(22) 337(14)
F(16) 0 0 0 0.50 _134(26) 281(29) 223(33) 137(25) 70(23) 82(22) 197%(12)

Uijx 10°A



POSITIONAL AND DISPLACEMENT PARAMETERS AND SITE OCCUPANCIES FOR MSHS
Atom x y z sof Uy Up Uy Un Up Uy Ug

Mn(l) 0.85061(9) 0.20591(4) 0.47956(5) 0.863(5) 102(3) 107(3) 156(3) 63(2) 26(2) 27(2) 120(2)
Na(I) 0.85061(9) 0.20591(4) 0.47956(5) 0.137(5) 102(3) 107(3) 156(3) 63(2) 26(2) 272) 120(2)

Mn(2) 027913(8) 0.06742(4) 0.48742(5) 0.985(3) 114(2) 1242) 176(3) 772) 452) 372) 132Q2)
Mn(3) 0.42190(9) 0.35173(4) 0.48472(5) 0.974(2) 1152) 1252) 1843) 84Q2) S0Q2) 47Q) 1332)
Mn(4) 0 0.5 05  04822) 9%4(3) 933) 1503) 472) 152) 24@2) 115Q)

\ Ti 0.07634(7) 0.08332(3) 0.19010(4) 0.553(3) 86(2) 131(2) 196(2) 81(1) 32(1) 37(1) 133(1)
: Nb 0.07634(7) 0.08332(3) 0.19010(4) 0.447(3) 86(2) 131(2) 196(2) 81(1) 32(1) 370) 133(1)

| Si(l)  0.6789%(2) 0.27321(7)0.23102(8) 1.00  124(4) 90(4) 125(4) 41(3) 16(3) 22(3) 116Q2)
} Si(2) 0.812%(2) 0.54654(8) 0.25206(8) 100 177(4) 99%4) 145(4) 573) 19(3) 26(3) 142(2)
i Si(3)  0.3775(2) 0.67402(8) 0.2546%(8) 1.00 175(4) 115(4) 1474) T1(3) 26(3) 32(3) 143(2)
; Si4)  0.5066(2) 0.93042(8) 0.2352%(8) 1.00 134(4) 107(4) 112(4) S57(3) 21(3) 293) 116(2)

K 0.1376(2) 02716(1) 0.9956(1) 1.003(4) 744(9) S65(8) 368(6) 158(5) 6%(6) 13%(6) 582(5)

: Na 0.5 0 0 0.449%(6) 404(12) 209(10) 130(9) S52(7) 31(8) 60(8) 260(7)
‘ Ca 05 0 0 0.051(6) 404(12) 209(10) 130(9) 52(7) 3K@®) 60(8) 260(7)

Oo(l) 0.727T%4) 03191(2) 0.3833(2) 1.00  140(10) 148(10) 120(10) SO(8) 17(8) 27(8) 141(4)
| O@2) 0.1467(4) 0.15972) 0.3680(2) 100  140(10) 174(11) 144(11) S8(9) 2X8) 33(8) 158(4)
| O@3) 0.1300(4) 0.3930(2) 0.5952(2) 100 146(10) 117(10) 145(10) S5(8) 5(8) 26(8) 142(4)
i OH(4) 02956(4) 0.4624(2) 0.3992(2) 1.00  161(11) 175(11) 180(11) 68(9) 39%(9) 5X8) 173(5)
; OH(S) 09932(4) 0.1177(2) 0.5937(2) 1.00  170(11) 194(11) 188(11) 89(9) 37(9) 63(9) 17%5)
3 06) 0.5586(4) 02580(2) 0.5914(2) 1.00  154(10) 141(10) 129(10) S8(8) 11(8) 24(8) 145(4)
i O(7) 0S7274) 00131(2) 03874(2) 1.00 152(10) I37(10) 124(10) 52(8) 18(8) 40(8) 139(4)
| O@B8) 007155 0.5912(2) 0.1997(2) 1.00 271(13) 320(14) 193(13) 80(11) 27(10) -74(11) 300(6)
| O(9) 024795) 0.0417(3) 0.8277(2) 100  263(13) 377(15) 202(13) 16(11) 96(11) -165(11) 359(7)
| O(10) 04299(5) 0.4155(2) 0.8006(2) 1.00  429(16) 310(14) 195(13) 83(11) 12(11) 216(12) 302(6)
O(ll) 0.1274(6) 0.806%3) 0.8316(2) 1.00  578(18) 508(17) 195(13) 167(12) 15X(13) 453(15) 362(7)
! O(12) 02634(5) 0.9559(3) 0.1718(2) 1.00  481(17) 356(15) 192(13) 15(11) -71(12) 317(13) 34%(7)
| O(13) 02666(5) 0.6068(2) 0.80752) 100 489(16) 96(10) 192(12) 68(9) 39%(11) 28(10) 268(6)

O(l4) 0.5716(5) 02216(2) 0.80342) 1.00  504(17) 133(11) 213(13) 100(10) 39(12) 40(11) 285(6)

O(15) 0.3843(5) 0.1924(3) 0.1681(2) 100  216(13) 48%(17) 230(13) 181(12) 43(10) -168(11) 356(7)

F(16) 0 0 0 0.50 14) 266(15) 188(14) 86(12) 37(11) 63(11) 2336
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POSITIONAL AND DISPLACEMENT PARAMETERS AND SITEOCCUPANCIESFORMSHY
Aom____ x 2 z sof Uy Ug Up Up Uy Up Ug
Mn(l) 0.8496(1) 0.20560(7) 0.47845(7) 0.860(5) 76(4) 91(4) 1l44) 5I(3) 25(3) 273) 90)
Na(l) 0.8496(1) 0.20560(7) 0.47845(7) 0.140(5) 76(4) 9I@) 114@) SIG3) 25(3) 273) 90Q2)
Mn(2) 02797(1) 0.0666(7) 048678(7) 0.980(3) 924) 114(4) 127(4) 66(3) 423) 39(3) 1032)
Mn(3) 04221(1) 0.35134(7) 0.48352(T) 0.973(3) 93(4) 115(4) 1394) TI3) 413) 41(3) 106(2)
M) 0 05 05 0474@) TNS) 90(5) 1055) 374) 14@) 174) 9203)
Ti  00791(1) 0.08608(7) 0.19615(7) 0.929(4) 49(4) 98(4) 101(4) 48(3) 16(3) 20(3) 8IQ)
Nb  0.0791(1) 0.08608(7) 0.19615(7) 0.071(4) 49(4) 98(4) 10i4) 483) 16(3) 203) 8IQ)
Si(1)  06784(2) 02716(1) 0229%(1) 100 7%6) 76(6) 9N6) 38(S) 195) 255) 83G)
Si2) 08118(2) 0.5464(1) 02528(1) 100 1056) 98(6) 107%6) 48(S) 18(5) 30(5) 101(3)
Si3) 03771(2) 06752(1) 02555(1) 100  956) 9%6) 11%6) 63(S) 22(5) 295) 97(3)
Si4) 05077(2) 05312(1) 02343(1) 100  856) 82A6) 9IE) 48(5) 2(5) 2A(5) 80)
K 0I311(3) 02630(2) 0.9953(1) 0.90(1) S08(11) 623(12) 265(9) 11X(8) 48(8) 151(9) 493(6)
Na  0.13113) 026302) 0.995%1) 0.10(1) S08(11) G2X(12) 2659) 1138) 48(8) 151(9) 49%6)
Na 05 0 0 02056) 15X10) 121(9) TAS) 386) 136) 34(7) 12006)
Ca 0.5 0 0 02956) 15X10) 121(9) TAS) 38(6) 136) 34(7) 120(6)
O(1)  0.727%(6) 031753) 0381%3) 100  106(16) 130(I6) 94(15) 48(13) 27(13) 3%(13) 108(7)
0(2) 0.1461(6) 0.15853) 0.366%3) 100  137(16) 126(16) 92(15) 43(13) 38(13) 42(13) M17(7)
0(3)  0.1282(5) 03922(3) 0.59453) 100  8%(I5) 139(16) 9&IS) SO(12) 15(12) 31(13) 107(6)
OH(4) 02976(6) 04626(3) 0.397(3) 100  118(16) 137(16) 145(16) 64(13) 16(13) 23(13) 136(7)
OH(S) 09913(6) 0.1190(3) 0.5%47(3) 100 11X16) 138(17) 41(16) 6X(13) 34(13) 35(13) 129(7)
O6)  0.5585(5) 02579(3) 05917(3) 100  SX15) 92(15) 113(15) 46(12) 3(12) 20(12) 98(6)
O)  0.5757(6) 0.0136(3) 0.3865(3) 100  112(16) 134(16) 94(15) 31(13) 30(13) SH13) 114(7)
O(8)  0.0694(6) 0.5924(3) 020043) 100  162(17) 19%(18) 168(17) BI(14) SI(14) -9(14) 184(7)
O(9)  02456(6) 0.04103) 0.8291(3) 100  146(17) 238(19) 146(1T) 49(14) 67(14) 44(14) 202(8)
O(10) 0.4342(6) 0.4164(3) 0.79953) 100  20X(18) 217(18) 143(17) BA(14) 32(14) 126(15) 174(T)
O(l1) 0.1250(6) 0.8094(3) 08337(3) 100  258(19) 274(19) 145(17) 98(15) 8i(15) 19%(16) 198(8)
012) 02621(6) 0.9567(3) 0.1704(3) 100  240(19) 210(18) 116(16) 27(14) -2(14) 142(15) 193(B)
O(13) 02650(6) 0.6068(3) 0.8062(3) 100 268(20) 128(17) 142(17) S5(14) 44(1S) 41(15) 182(B)
O(l4)  0.5699(6) 0.2103) 0.80253) 100  248(19) 132(17) 170(17) 91(14) 41(1S) 37(1S) 17%(T)
O(15) 03812(6) 0.1908(3) 0.16693) 100  10%(17) 295(20) 173(18) 138(15) -10(14) -62(15) 20%(8)
FQ6) 0 0 0 0.50__152(19) 13819) 128(19) SI(1S) 11(16) SI(16) 141(8)
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POSITIONAL AND DISPLACEMENT PARAMETERS AND SITE OCCUPANCIES FOR MSH15

Atom X v Z SJ .U" U 2 U& UD U 13 U L2 J—L
Mn(1) 0.8504(2) 0.20567(9) 0.4786(1) 0.87(1) 104(7) 103(6) 1656) 71(4) 40(4) 34@9) '1.18(4)
Na(l) 0.8504(2) 0.2056%(9) 0.4786(1) 0.13(1) 104(7) 103(6) 165(6) 71(4) 40(4) 34(4) 1184)
Mn(2) 0.2790(2) 0.06700(8) 0.48714(9) 1.014(6) 121(6) 132(6) 182(6) 84(4) 55(4) 479) 135(4)
Mn(3) 0.4220(2) 0.35166(9) 0.483%(1) 0.972(6) 104(6) 110(5) 176(6) 794) 52(4) 41(4) 120(4)
Mn(4) 0 0.5 0.5 041%7) 799) 62(T) 1308) 41(6) 10(6) 10(6) 92(5)

Mg(4) 0 0.5 0.5 0.085(7) 799 6(7) 130(8) 41(6) 10(6) 10(6) 92(5)

Ti 0.0773(1) 0.08376(T) 0.19167(8) 0.624(8) 75(5) 101(4) 203(5) 88(3) 44(3) 37(3) 115(3)
Nb 0.0773(1) 0.08376(7) 0.19167(8) 0.376(8) 75(5) 101(4) 203(5) 88(3) 403) 3133) 115(3)
Sil)  0.6794(3) 0272%(1) 023122) 100 112(9) 8I(7) 1218) 576) 3%7) 3¥6) 98(4)

Si(2) 0.8144(3) 0.5467(1) 0.25352) 100 - 132(9) 78(8) 1529) S6(7) 21(7) 24(7) 119%4)
Si(3) 0.3792(3) 0.6750(2) 0.2563(2) 1.00 13809) 98(8) 1559) 83(7) 3N7) 40(7) 1194)
Si(4) 0.5073(3) 0.9308(1) 0.2354(2) 1.00 106(9) 91(7) 1058) 60(6) 21(6) 27(6) 95(4)

K 0.1337(5) 0.2667(2) 0.9957(2) 0.86(3) 737(21) 456(15) 283(13) 122(10) 60(11) 114(13) 515(10)
Na 0.133%(5) 0.2667(2) 0.9957(2) 0.14(3) 737(21) 456(15) 283(13) 122(10) 60(11) 114(13) 515(10)
Na 0.5 0 0 0.44(1) 434(29) 220(22) 146(21) 88(15) 26(17) 82(18) 267(16)
Ca 0.5 0 0 0.06(1) 434(29) 220(22) 146(21) 88(15) 26(17) 82(18) 267(16)
o) 0.7279(8) 0.3192(4) 0.3833(4) 1.00  110(23) 75(20) 167(23) 52(17) %18) 26(17) 118(9)
O@) 0.1479(9) 0.1598(4) 0.3675(4) 100 133(24) 11920) 126(22) S4(17) (18) 40(18) 125(9)
0Q3) 0.1280(8) 0.3933(4) 0.5947(4) 1.00  117(24) 101(20) 142(21) 53(17) 4(18) 49(18) 118(9)

OH@E4) 0.2958(9) 0.4637(4) 0.3999(4) 100  156(25) 118(21) 13%(22) 50(18) 35(18) 60(18) 135(9)

OH(5) 0.9952(9) 0.1191(4) 0.5950(4) 1.00  218(27) 190(23) 147(23) 97(19) 42(19) 116(21) 165(10)
0(6) 0.5587(8) 0.2577(4) 0.5919%(4) 1.00  109(23) 126(21) 145(22) 96(18) 44(18) 57(18) 109%(9)
o7 0.5711(9) 0.0126(4) 0.3874(4) 1.00  148(24) 134(21) 145(22) T7(18) S7(18) 84(18) 127%(9)
O(8) 0.0725(10) 0.5918(5) 0.2018(4) 1.00  240(29) 276(26) 130(23) 82(20) 30(20) 14(22) 228(11)
O9) 0.2468(11) 0.0423(5) 0.8269(5) 1.00  264(31) 271(27) 148(24) 6(21) 124(22) -160(23) 291(13)
O(10) 0.4281(9) 0.413%S) 0.7999(4) 1.00  223(28) 247(25) 181(24) 70(20) 29(21) 133(22) 212(11)
O(11) 0.1276(12) 0.8071(5) 0.8312(5) 100  523(37) 387(31) 216(27) 154(24) 184(26) 394(30) 312(14)
0(12) 0.2615(12) 0.9554(6) 0.1723(5) 1.00  488(37) 393(32) 224(28) 29(24) -54(26) 377(30) 364(15)
(13) 0.2650(10) 0.6060(4) 0.8071(S) 1.00 407(33) 82(21) 200(25) 7TA(19) 17(22) 39%(21) 231(11)
0(14) 0.5719%(10) 0.2222(4) 0.8032(4) 100 369(32) 78(20) 165(24) 65(18) 29(22) -24(20) 217(11)
O(15) 0.3834(10) 0.1930(6) 0.1693(5) 1.00  206(30) 461(34) 235(28) 199(26) 48(23) -141(25) 326(14)
F(16) 0 0 0 050 22131 1 165(27) 4 188(12
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—__ POSITIONAL AND DISPLACEMENT PARAMETERS AND SITE OCCUPANCIES FORMSHISA
U

Atom X y t 4 -.;f [/4 11 4"2 U, B U. 7% U, 13 LSy U, s
Mn(l) 0.85042(9) 0.20571(4) 0.47890(5) 0.856(5) 1003) 973) I1313) 54Q2) 302) 2712y 107Q2)
Na(l) 0.85042(9) 0.20571(4) 0.47890(5) 0.144(5) 1003) 97(3) 1313) 54(2) 30Q2) 272) 107Q2)
Mn(2) 0.27929(8)0.06722(4) 0.48745(4) 0996(3) 104(2) 110(2) 1473) 64Q2) 44(2) 342) 1152)
Mn(3) 0.4219%8) 0.35176(4) 0.48450(5) 0970(3) 106(2) 112(2) 151(3) 72Q2) 45Q) 412 1152)
Mn(@4) 0 05 0s 043433) 90(3) 87(3) 121@) 423) 21(2) 23(2) 100(2)
Mg@) 0 0s 0s 0066(3) 90(3) 873) I121@) 423) 21(2) 23(2) 1002)
T 0.07738(7) 0.08381(3) 0.19158(4) 0.594(4) 75(2) 102Q2) 172(2) 741) 37(1) 29(1) 10%(1)
Nb 0.07738(7) 0.08381(3) 0.19158(4) 0406(8) 75(2) 102Q2) 1722) 741) 37(1) 2%(1) 10%1)
Si1) 0.6792(1) 027308(7)0231758) 1.00 1184) 743) 96@) 313) 203) 1723) 100(2)
Si2) 0.8137(2) 0.54643(7) 0.25341(8) 1.00 129(4) 82(3) 1184) 473) 233) 233) 110Q2)
Si3) 03792(2) 0.67483(7) 0.25600(8) 1.00 128(4) 92(3) 120(4) S84) 26(3) 26(3) 1102)
Si4) 0.5071(2) 093097(7)0.23585(8) 100 117(4) 853) 90(4) 46(3) 22(3) 26(3) 952)
K 0.1350(3) 02679(1) 0.9958(1) 0976(4) 821(10) 491(7) 287(6) 12XS) 61(5) 117(6) 562(5)
Na 0s 0 0 04934) 370(13) 1599) 110(10) 44(T) 18(@8) 45B) 224(6)
o) 0.7287(4) 0.3198(2) 03833(2) 100 140(10) 109(9) 90(10) 32(8) 2i(8) 2%(8) 117(@)
OR) 0.14774) 0.1600(2) 0.3683(2) 1.00 134(10) 127%(10) 116(10) 48(8) 29%(8) 29(7) 128(4)
0@3) 0.12904) 03932(2) 0.5944(2) 100 121(10) 117(9) 111(10) SO(8) 30(8) 22(7) 117(%)
OH(4) 02957(4) 04628(2) 03996(2) 1.00 159(10) 148(10) 129(11) 57(9) 35(8) 36(8) 147@)
OH(S) 09927(4) 0.1182(2) 05942(2) 100 167(11) 152(10) 135(11) 57(9) 36(8) 4%8) 151@)
O(6) 0.5574(4) 02578(2) 0.5916(2) 1.00 134(10) 111(9) 113(10) S56(B8) 24(8) 31(8) 117(4)
O(7) 0.573%4) 00133(2) 03878(2) 100 152(10) 116(9) 86(10) 34(8) 20(8) 32(8) 122(4)
O(B) 0.0743(4) 0.5916(2) 0.2012(2) 100 175(11) 240(12) 163(12) 90(10) S51(9) -8(9) 202(5)
O(9) 02460(5) 0.0415(3) 0.8268(2) 1.00 305(14) 361(14) 171(13) -7(11) 127(11)-178(11 361(7)
O(10) 04278(4) 04143(2) 0.7993(2) 100 242(12) 242(12) 162(12) 62(10) 27(9) 136(10) 211(S)
O(11) 0.1258(6) 0.8060(3) 0.8301(3) 1.00 639(20) 514(17) 162(13) 14%(13) 166(13) 500(16) 370(7)
O(12) 02648(6) 09571(3) 0.1723(3) 100  539(18) 370(15) 164(13) -10(11) -100(12 367(14) 36(8)
O(I13) 02665(5) 0.6068(2) 0.806%(2) 1.00 462(16) 88(9) 144(11) 59(9) 35(10) 33(9) 23%(S)
O(14) 0.57155) 02216(2) 0.8029(2) 1.00 479(16) 102(10) 152(12) 64(9) S51(11) 37(10) 250(6)
O(15) 0383%(5) 0.1926(3) 0.1692(2) 1.00 231(13) 507(17) 169(13) 154(13) 63(100 -223(12 364(8)
F(16) 0 0 0 0.50 13) 188(12) 153(13 11) 33(10) 47(10) 18
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POSITIONAL AND DISPLACEMENT PARAMETERS AND SITE OCCUPANCIES FOR MSHI19A

Atom____ x y 2 o Uy Ug Up Up Up Uy Ug

Mn(l) 0.8507(1) 0.20565(5) 0.47928(6) 0.912(5) 124(3) 131(3) 186(3) 78(2) 44Q2) 42Q2) 142Q2)
Na(l) 0.8507(1) 0.20565(5) 0.47928(6) 0.088(5) 124(3) 131(3) 186(3) T8(2) 44(2) 422) 142(2)

Mn(2) 02791(1) 0.06728(5) 0.48772(5) 0.986(3) 132(3) 150(3) 207(3) %4(2) 61(2) 49%2) 153(2)
Mn(3) 0.4220(1) 0.35164(5) 0.48418(6) 0.974(3) 132(3) 151(3) 208(3) 99%(2) 66(2) 58(2) 150Q2)

Fe(4) 0 0.5 05 04273) 118(4) 114(4) 175@4) 60(3) 26(3) 34(3) 136(3)
Mg@4) 0 05 0S5 0073(3) 118(4) 114(4) 1754) 60(3) 26(3) 34(3) 136(3)

" Ti 0.07749(9) 0.08461(5) 0.19302(5) 0.646(4) 1142) 173(3) 228(3) 1002) 48(2) 52(2) 164(2)
Nb 0.07749(9) 0.08461(5) 0.19302(5) 0.354(4) 114Q2) 173(3) 228(3) 100(2) 48(2) 52(2) 164(2)

Si(1)  0.6794(2) 0.27273(9) 02310(1) 1.00 155(4) 126(4) 143(5) S53@d) 26(3) 3%3) 1432)
Si(2)  08131(2) 0.54714(9) 02532(2) 1.00 22K(S) 128(5) 172(5) 66(4) 33(8) 36(4) 176(2)
Si(3) 03776(2) 0.6745(1) 0255%(1) 100  218(5) 1S1(S) 184(5) 95(4) 43(4) 48(4) 171Q2)
Si4)  0.5050(2) 0.93074(9) 02357(1) 1.00  158(4) 141(5) 156(5) 81(4) 383) 473) 145Q2)

K 0.1389(3) 0.2695(1) 0.9957(1) 0.97%(S) 761(11) 58%(9) 392(8) 17%7) 76(7) 133(7) 602(6)

Na 05 0 0 0417(7) SOI(15) 276(13) 193(12) 88(9) 39(9) 100(10) 331(9)
Cs 05 0 0 0.083(7) SOI(15) 276(13) 193(12) 88(9) 3%(9) 100(10) 331(9)

o(l) 0.7275(5) 0.3184(2) 03830(2) 1.00 173(12) 195(12) 142(13) 75(11) 34(10) 48(10) 16%(5)
02) 0.1483(5) 0.1610(2) 03708(2) 1.00  160(12) 218(13) 192(14) 92(11) 40(10) 61(10) 18&(5)
O(3)  0.12884) 0.391%2) 0.5941(2) 100 172(12) 158(12) 161(12) 72(10) 45(10) 44(9) 162(5)
OH(4) 02970(5) 0.4627(2) 0.4003(3) 100 197(12) 234(14) 206(14) 94(12) 62(10) 83(10) 20%(6)
OH(S) 0.9924(5) 0.1175(3) 0.5930(3) 1.00  204(13) 235(14) 204(14) 91(12) 47(11) 81(11) 211(6)
O6) 0.5602(5) 02577(2) 0.59112) 1.00 186(12) 171(12) 162(13) 91(11) 38(10) 48(10) 167%(5)
O(7) 05724(5) 0.0137(2) 0.38792) 1.00  186(12) 180(13) 163(13) 70(11) 39(10) S7(10) 176(5)
O(8) 007386) 0.591%3) 02008(3) 100  348(16) 401(19) 215(16) 99(15) SO(13) -82(14) 367%(8)
0O(9) 0.2500(6) 0.0409(3) 0.8277(3) 1.00  316(16) 42%(19) 250(17) 39%(15) 114(13) -149(14) 408(9)
O(10) 04297(6) 04140(3) 0.7992(3) 1.00  544(20) 366(18) 227(16) 79(14) 30(15) 272(16) 371(8)
o(11) 0.1232(7) 0.8043(3) 0.8305(3) 1.00 647(22) 598(23) 232(16) 198(17) 209(16) 516(19) 415(9)
O(12) 02614(6) 0.9557(3) 0.1726(3) 1.00  531(20) 432(19) 268(17) 31(1S5) -92(15) 352(16) 420(9)
O(13) 02680(6) 0.6058(2) 0.8061(3) 1.00  570(20) 11%(13) 233(15) 74(12) 41(14) 34(13) 321(7)
O(14) 0.5716(6) 0.2218(3) 0.8024(3) 1.00  588(20) 157(13) 247(16) 124(13) 85(14) 5%(13) 326(7)
O(15) 0.3857(6) 0.1908(3) 0.1676(3) 1.00  246(15) 566(22) 277017) 21X17) -34(13) -174(14) 409%(9)

F(16) 0 0 0 0.50 _ 279(17) 302(18) 232(18) 103(15) 48(14) 84(14) 274(7)
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POSITIONAL AND DISPIACWIPARABETERSANDSITEOCCUPANCIES FOR MSH20

Atom X ) 4 Z .”;f U 1 % U. b 13 U » U B lL tL‘-
Mn(l) 0.84993(9) 0.20629(4) 0.4789%(5) 0.873(5) 87(2) 9%2) 129(3) 56(2) 292) 26Q2) 102(2)
Na(l) 0.84993(9) 0.20629(4) 0.4789%(5) 0.127%(5) 87(2) 9%2) 1293) 56(2) 292) 126(2) 102(2)
Mn(2) 0.27976(8) 0.06671(4) 0.48719(4) 0.999%(3) 90(2) 111(2) 143(2) 652) 41(2) 33(2) 109(1)
Mn(3) 0.42275(8) 0.35210(4) 0.4841%(5) 0.992(3) 95(2) 109(2) 150(2) 71(2) 452) 3%2) 110(1)
Zn(4) 0 0.5 05  03482) 883) 1003) 1293) S0(2) 20Q2) 23Q2) 106Q2)
Mg(4) 0 05 0.5 0.152(2) 88(3) 100(3) 1293) 50(2) 202) 23(2) 106(2)
Ti 0.07958(9) 0.08624(4) 0.19722(5) 1.00 S72) 86(2) 86(2) 41(2) 182) 212) 74Q1)

Si(l) 0.6786(1) 0.27147(7) 0.23011(8) 1.00 873) 8%3) 924) 40(3) 173) 243) 89%2)

Si2) 0.8117(1) 0.54570(7) 0.25240(8) 1.00 100(4) 86(3) 116(4) 4%3) 1%3) 21(3) 100(2)
Si3) 0.3771(1) 0.67495(7) 0.25508(8) 1.00 1044) 933) 117(4) S7(3) 24(3) 26(3) 100Q2)
Si(4) 0.5076(1) 0.93128(7) 0.234258) 1.00 90(3) 85(3) 91(3) 44(3) 20(3) 26(3) 86(1)

K 0.1338(2) 0.2648(1) 0.9957(1) 091(1) SINT) 434(6) 247%(5) 1134) 47(4) 102(5) 4174)
Na 0.1338(2) 0.2648(1) 0.9957(1) 0.0%1) SI1%7) 434(6) 247%(5) 113(4) 47(4) 102(5) 4174)
Na 0.5 0 0 0295(6) 176(7) 119(6) 84(6) 42(5) 174) 34(4) 129(4)
Ca 0.5 0 0 0205(6) 176&(7) 11%(6) 84(6) 42(5) 174) 34(4) 129(4)
o(1) 0.7289(4) 0.318%2) 0.3822(2) 1.00 115(9) 1299) 94(10) 3%(8) 11(8) 34(8) 117(4)
o2) 0.1468(4) 0.1592(2) 0.366%(2) 1.00 121(10) 130(9) 110(10) 44(8) 21(8) 29(8) 124(4)
o(3) 0.1294(4) 0.3937(2) 0.59532) 1.00 108(9) 114(9) 132(10) 54(8) 30(8) 26(7) 118(4)
OH(4) 02943(4) 0.4629(2) 0.3984(2) 1.00 136(10) 134(9) 135(11) 54(8) 198) 338) 137(4)
OH(5) 0.9913(4) 0.1188(2) 0.5947(2) 1.00 141(10) 142(10) 145(i10 56(9) 25(9) 44(8) 144(4)

o(6) 0.5583(4) 0.2580(2) 0.5920(2) - 1.00 113(9) 101(9) 109%(10) 41(8) -19%8) 23(7) 110(4)

O(7)  0.5752(4) 0.01382) 0.3867(2) 1.00 10X9) 116(9) 98(10) 36(8) 31(8) 34(7) 108(4)
o8) 0.0710(4) 0.5921(2) 0.199%(2) 100 127(10) 237(11) 173(12) 86(10) 3%(9) -19(9) 191(5)
0o(9) 0.2469(5) 0.0413(2) 0.8300(2) 1.00 174(11) 263(12) 154(11) 38(10) 80(9) 66(9) 233(5)
O(10) 04326(4) 0.415%2) 0.80042) 1.00 - 21)(11) 216(11) 148(11) 56(9) 27(9) 128(9) 188(5)
O(11) 0.1276(5) 0.808%2) 0.8326Q2) 1.00  330(13) 310(13) 162(12) 111(10) 96(10) 252(11) 231(S)
O(12) 0.2624(5) 0.9564(2) 0.1700(2) 1.00  273(13) 236(11) 147(11) 20(9) -29(10) 179(10) 224(5)
O(13) 0.2659%(5) 0.6078(2) 0.8080(2) 100 320(13) 104(9) 147(11) 62(9) 36(10) 33(9) 193(5)
O(14) 0.5704(5) 02214(2) 0.8034(2) 1.00 335(13) 114(10) 175(12) 80(9) 47(10) 339) 207%(5)
O(15) 0.3825(4) 0.1906(2) 0.1667(2) 1.00  136(11) 329(13) 14%(11) 107(10) -7(9) -91(9) 233(5)
F(16) 0 0 0 050 167(12) 166(11) 82(11) 48(10) 5(9) 33(9) 143(5)
H(1) 0.25(1) 0.422(5) 0.306(4) 1.00 826(218)
H2) 1.059(8) 0.154(3) 0.686(7) 1.00 252(110)
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POSITIONAL AND DISPLACEMENT PARAMETERS AND SITE OCCUPANCIES FOR MSH33A

Atom x Y z sof Uy Up Up Upn Uy Up Ug
Mn(l) 0.8500(2) 0.20625(9) 0.4806%(9) 1.001(6) 8I(S) 127(S) 168(4) 70(4) 34(4) 35(3) 121(3)
Fe(2) 0.2807(2) 0.06813(8) 0.4893%(9) 0.960(5) 92(5) 127(S) 168(5) 69(4) 45(4) 35(4) 12413)
Fe(3) 04231(2) 0.35255(9) 0.48621(9) 0.954(5) 101(5) 123(5) 17%(5) T3(4) S14) 45(4) 12713)
Fe(4) 0 0.5 05  043%6) TIT) 88(7) 142(7) 45(5) 1US) 19(5) 104(5)
Mg(4) 0 0.5 05  00626) TI(T) 8&7) 142A7) 45(5) 1US) 19S) 104(5)
Ti 0.0787(1) 0.08663(7) 0.19725(7) 0462(9) 64(4) 1134) 168(4) 69(3) 33(3) 29(3) 110(3)
Zr  00787(1) 0.08663(7) 0.19725(7) 0.538(9) 64(4) 113(4) 168(4) 69(3) 33(3) 2913) 1103)
Si(1)  0.6784(3) 0273%(1) 023252) 1.00 1199) 72(8) 130(8) 40(6) 31(6) 126) 111(4)
Si(2) 0.8140(3) 0.54742) 02543(2) 100 118(9) 119(8) 15%8) 68(7) 20(7) 34(6) 127(4)
Si(3) 03778(3) 0.6744(2) 02564(2) 100 1159) 130(9) 164(8) 74(7) 33(7) 43(6) 130(4)
Si(4)  0.5059(3) 0.9305(2) 02363(2) 1.00 1099) 107(9) 12%8) SI(7) 26(6) 1%6) 117(4)
K 0.1360(5) 02704(2) 0.9956(2) 0.87(2) 867(23) 512(17) 301(13) 137(11) 6%(12) 130(13) 585(11)
Na  0.1360(5) 02704(2) 0.9956(2) 0.11) SIU7) 434(6) 247(5) 1134) 47(4) 102(5) 417(4)
Na 05 0 0 036(1) 241(19) 128(17) 112(15) 41(12) 31(A1) 37(11) 166(11)
G 0.5 0 0 0.14(1) 241(19) 128(17) 112(15) 41(12) 31(11) 37%(11) 166(11)
O1) 0.7260(8) 0.3186(4) 0.3842(4) 1.00 104(22) 14%(22) 121(20) 38(18) 26(17) 3%(17) 130(9)
0(2) 0.1467(8) 0.1626(4) 03756(4) 1.00  65(21) 185(23) 199(23) 72(20) 25(17) 44(17) 151(9)
0(3) 0.12758) 03918(4) 0.5926(4) 1.00 8X22) 145(22) 144(21) 33(19) 37(17) 1&(17) 13509)
OH(4) 02995(9) 04637(4) 0.4027(4) 1.00  147(23) 104(22) 152(22) -11(19) 16(18) 13(17) 160(10)
OH(5) 0.9921(9) 0.1170(4) 0.5934(4) 1.00  173(24) 178(23) 178(22) 115(20) 18(18) 72(18) 160(10)
O(6) 0.5611(8) 0.2578(4) 0.5888(4) 100  10%(22) 115(21) 15621) 37(18) 35(17) 28(17) 133(9)
O(7) 0.5721(8) 00136(4) 0.3879(4) 1.00 112(22) 118(21) 154(21) 48(18) 22(17) 43(16) 12%(9)
O(8) 007189) 0.5908(5) 02021(S) 1.00  195(26) 305(28) 203(24) 55(22) 4%20) -36(21) 265(12)
0(9) 02513(11) 0.0419(6) 0.8271(5) 1.00 288(31) 503(38) 199(26) -53(26) 153(24) -216(27) 447(18)
O(10) 0.4292(10) 0.4142(5) 0.797%(S) 100  310(30) 339(29) 177(24) 67(23) 25(21) 17923) 274(12)
O(11) 0.131%(14) 0.8058(6) 0.8311(S) 1.00  TI6(48) 680(44) 235(28) 238(31) 242(30) 644(39) 461(18)
0(12) 02672(12) 0.9570(6) O.172%(S) 100  5B4(41) 450(37) 227(28) -T3(28) -173(28) 387(32) 46X(18)
O(13) 0.2656(11) 0.6056(4) 0.8045(5) 1.00  S575(39) 140(25) 203(25) 95(21) 72(25) 13(24) 314(13)
O(14) 0.5728(12) 0.2208(5) 0.8008(5) 1.00  581(40) 213(28) 229(27) 104(24) 70(26) 61(26) 347()4)
O(1S) 0.3863(11) 0.1933(6) 0.1680(5) 1.00  329(32) S03(37) 244(28) 166(28) -62(24) -264(28) 431(17)
F(16) 0 0 0 0.50  172(28) 219(27) 193(27) 89(24) 30(22) 76(22) 190(12)
H()  020(1) 0407%(5) 03183)  1.00 150

HQ2)  086810) 0.13%6) 0.546(6) _ 1.00 150
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-POSITIONAL AND DISPLACEMENT PARAMETERS AND SITE OCCUPANCIES FOR MSH34
Atom x A z sof Uy Up Uy Up Uy Ug Us
Mn(l) 0.84970(8) 0.20633(4) 0.48079(5) 0.997(3) 105Q2) 110(2) 156(2) 62(2) 32(2) 38(2) 120Q2)
Fe(2) 0.28090(7) 0.06816(4) 0.48966(4) 0.970(3) 106(2) 1152) 160Q2) 68(2) 402) 42(2) 121(1)
Fe(3) 0.42292(7) 0.35267(4) 0.48662(4) 0.962(3) 110(2) 113(2) 164(2) 68(2) 42(2) 46(2) 122(1)
Fe(4) 0 0.5 0.5 0461(3) 993) 953) 141(3) 47(2) 20(2) 352) 1112)
Mg(4) 0 0.5 05  003%3) 99(3) 953) M4I(3) 47(2) 20(2) 352) 1112)
Ti 0.07884(7) 0.08690(4) 0.19810(4) 0.621(4) 80(2) 103(2) 1452) 5%(1) 27(1) 36(1) 105(1)
Zr 0.07884(7) 0.08690(4) 0.19810(4) 0.379(4) 80(2) 103(2) 1452) S9(1) 27(1) 36(1) 105(1)
Si(l)  0.6780(1) 0.27320(7) 0.23265(8) 1.00  131(3) 9%3) 116(4) 36(3) 18(3) 303) 117Q2)
Si2)  0.8147(1) 0.5469%(8) 0.25422(8) 1.00  125(3) 101(4) 137(4) S33) 23(3) 36(3) 1192)
Si(3)  0.3791(1) 0.67501(8) 0.25657(8) 1.00  124(3) 106(d) 142(4) ©64(3) 26(3) 38(33) 1192)
Si4)  0.5064(1) 0.9317%(8) 023693(8) 1.00  132(3) 1044) 113@4) S2(3) 24(3) 373) 114Q2)
K 0.1355(3) 0.2694(1) o.wsé(l) 0.8%(1) 849(10) 480(7) 292(6) I127(S) S6(5) 12%(6) S565(5)
Na 0.1355(3) 0.2694(1) 0.9956(1) O.11(1) 84%(10) 480(7) 292(6) 12%5) S56(5) 129(6) 3565(5)
Na 0.5 0 0 0.374(6) 265(9) 15%8) 102(8) 46(6) 13(5) 43(S) 180(6)
Ca 0.5 0 0 0.126(6) 265(9) 15X8) 102(8) 46(6) 13(5) 43(5) 180(6)
O(1)  0.7255(4) 0.3183(2) 0.3847(2) 1.00  143(9) 114(10) 114(10) 42(8) 24(7) 40(7) 125(4)
O(2) 0.146%4) 0.1626(2) 0.37452) 1.00  140(9) 137(10) 185(11) 68(9) 17(8) 30(8) 1356(4)
O(3) 0.12684) 0.3913(2) 0.5927(2) 100  140(9) 115(10) 127(10) 52(8) 22(7) 42(7) 126(4)
OH(4) 0.2986(2) 0.4623(2) 04016(2) 100  167(10) 140(10) 134(i1) 48(9) 22(8) . 47(8) 150(4)
OH(S) 0.9891(4) 0.1160(2) 0.5910(2) 1.00  165(10) 152(10) 166(11) 70(9) 31(8) SI(8) 159%(4)
O(6)  0.5588(4) 0.2570(2) 0.5893(2) 1.00  133(9) 133(10) 142(10) 61(9) 2%(7) 3NB) 134(4)
O(7) 0.5729(4) 0.0154(2) 0.3895(2) 1.00  154(9) 119(10) 114(10) S¥8) 21(7) SO(7) 126(4)
O8)  0.0746(4) 0.5902(2) 020142) 1.00 201(11) 328(14) 170(12) 80(11) 47%(9) -8(10) 25(3)
O(9) 02485(5) 0.0411(3) 0.8267(3) 1.00  352(14) 451(17) 183(13) -2(12) 129(11) -212(12) 436(8)
0(10) 0.4258(4) 0.4130(2) 0.79852) 1.00  298(12) 340(14) 202(13) 94(11) 34(10) 201(11) 2617(5)
O(l1) 0.1293(6) 0.8059(3) 0.8305(3) 1.00  762(21) 623(21) 211(14) 195(14) 201(14) 616(18) 444(8)
0(12) 0.2656(6) 0.9573(3) 0.171%3) 1.00  612(19) 41%(17) 188(13) 48(12) -125(12) 408(15) 430(8)
O(13) 0.2676(5) 0.6066(2) 0.804%2) 1.00  613(18) 121(11) 177(12) 73(10) 28(11) 48(11) 31X6)
O(14) 0.5735(6) 0219%2) 0.8007(2) 1.00  654(18) 120(11) 179(13) 74(10) 47(12) 48(11) 327(6)
O(15) 0.3850(5) 0.1927(3) 0.168%3) 1.00  286(13) 593(20) 201(14) 187(14) -60(10) -231(13) 424(8)
F(16) 0 0 0 0.50  194(12) 179(13) 165(13) 63(11) 21(9) S55(10) 18%(S)
H(l) 0.23(1) 04135) 031KI) LOO 705(182)
HR) 1.03(1) 0.151(5) 0.6835(4) 100 719(188)
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POSITIONAL AND DISPLACEMENT PARAMETERS AND SITE OCCUPANCIES FOR MSH38A

>

Atom X vy I 4 ﬂ U" % UL Ul U EB U‘

Mn(l) 0.85031(8) 0.20574(4) 0.47956(4) 0.897%(S) 108(2) 111(2) 141(3) 532) 30(2) 33(2) 1192)
Na(I) 0.85031(8) 0.20574(4) 0.47956(4) 0.103(5) 108(2) 111(2) 141(3) S3(2) 30(2) 332) 1192)

Mn(2) 0.27958(7) 0.06735(4) 0.48803(4) 0.995(3) 115(2) 131(2) 1622) 69(2) 472) 432) 131
Mn(3) 0.42231(8) 0.35200(4) 0.48492(4) 0.985(3) 123(2) 127(2) 167(2) 72(2) 51(2) SO0(2) 132(1)
Mn(4) 0 0.5 0.5 0489(2) 101(3) 99(3) 137(3) 42(2) 1%2) 28(2) 1152)

T 0.07825(7) 0.08504(4) 0.19447(4) 0.787(3) 90(2) 125(2) 168(2) 63(2) 135(1) 39(1) 125(1)
Nb 0.07825(7) 0.08504(4) 0.19447(4) 0.213(3) 90(2) 125(2) 168(2) 63(2) 35(1) 39%(1) 125Q)

Si(1) 0.6785(1) 027211(7)0.23113(7) 1.00  130(4) 101(3) 116(4) 36(3) 23(3) 303) 119Q2)
Si(2)  0.8132(1) 0.54620(7) 0.25257%(8) 1.00  169(4) 105(3) 1354) 47(3) 23(3) 28(3) 1402)
Si3) 0.3783(1) 0.67446(7)0255188) 100 1714) 118(3) 1374) 60(3) 28(3) 37(3) 141Q2)
Si(4)  0.5058(1) 0.93099(7) 023521(7) 100 135@) 1153) 112(4) 553) 27(3) 36(3) 118Q2)

K 0.13652) 0.2679(1) 0.9958(1) 091(1) 710(8) 491(6) 319(6) 136(5) 67(5) 130(5) 527(4)
Na 0.1365(2) 0.2679(1) 0.9958(1) 009(1) 710(8) 491(6) 31%6) 136(5) 67(5) 130(5) 527(4)

Na 0.5 0 0 0.386(6) 394(10) 204(8) 1388) S3(6) 30(6) 70(6) 256(6)
Ca 0.5 0 0 0.114(6) 394(10) 204(8) 1388) S53(6) 30(6): 70(6) 256(6)

O(l1) 0.7265(4) 0.3182(2) 0.38352) 1.00 146(9) 147(9) 115(10) 38(8) 18(7) 28(7) 144(4)
0O(2) 0.14754) 0.1603(2) 0.369%2) 100 159(10) 14%(9) 122(10) 2%8) 26(7) 34(7) 1544)
O(3) 0.1295(4) 0.3924(2) 0.5948(2) 100 150(10) 136(9) 117(9) 458) 24(7) 34(7) 1384)
OH(4) 02970(4) 0.4624(2) 0.3998(2) 100 181(10) 182(10) 165(11) 62(8) 41(8) 60(8) 177(4)
OH(5) 0.9924(4) 0.1178(2) 0.5938(2) 100  191(10) 179(10) 165(11) 64(8) 46(8) 71(8) 1714)
0O6) 0.5592(4) 0.2579(2) 0.5915(2) 1.00 168(10) 142(9) 122(10) S51(8) 26(8) 4I(7) 146(4)
O(7) 0.5728(4) 0.0142(2) 0.3883(2) 1.00 160(9) 135(9) 113(9) 3%8) 18(7) 45(7) 140(4)
O(8) 0.0734(4) 0.5909%(2) 0.1999(2) 1.00 264(12) 313(12) 178(12) 67(10) 40(9) <41(10) 286(S)
O(9)  0.2494(5) 0.0408(2) 0.8281(2) 1.00 289(13) 377(14) 190(12) 17(10) 107(10) -124(10) 354(6)
O(10) 0429%5) 0.4146(2) 0.80052) 1.00  395(14) 308(12) 180(12) 66(10) 45(10) 218(11) 286(S)
O(11) 0.1259(5) 0.8068(3) 0.83152) 1.00 S581(17) 479(15) 214(13) 146(12) 163(12) 458(14) 364(6)
0O(12) 02642(5) 0.9567(2) 0.1711(2) 1.00  475(13) 362(13) 212(13) 0O(11) -87(11) 314(12) 364(6)
O(13) 02681(5) 0.6070(2) 0.8071(2) 1.00 478(15) 111(9) 17%(11) 60(8) 37(10) 33(9) 266(5)
O(14) 0.5720(5) 0.2217(2) 0.8032(2) 1.00 499(1S) 137%(9) 18%(12) 84(9) 65(10) 53(10) 277(5)
O(15) 0.3843%4) 0.1910(3) 0.1674(2) 100  232(12) 487(15) 218(13) 162(12) -35(10) -178(11) 364(7)

F(16) 0 0 0 0.50 __228(13) 230(12) 153(13) $3(10) 17(10) 48(10) 217%(S)
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POSITIONAL AND DISPLACEMENT PARAMETERS AND SITE OCCUPANCIESFORMSH42 ____
Atom x y z sof Uy Up Uy Upn Uy Uy Ug
Mn(l) OS8511(3) 0.2057(2) 047942) 09I(1) 26(9) 138(11) 16X1) 67(8) 27(7) 31() 106(6)
Na  O0S8S11(3) 02057(2) 0.47942) 009(1) 26(9) 138(1I) 16311) 678) 21() 31(N) 10&6)
Mn(2) 027903) 00680(2) 0.4871(1) 090(3) 38(8) 164(11) 174(10) 91(B) 44(6) 3%7) 1l1X6)
Zn(2) 02790(3) 0.0680(2) 04871(1) 0.10(3) 38(8) 164(11) 174(10) S1(8) 44(6) 37 1156
Mn(3) 04211(3) 03512(2) 04844(1) 085(3) 43(8) 154(11) 185(10) 88(8) 43(6) 35(7) 11%6)
Zn(3) 04211(3) 03512(2) 0.4844(1) 0.15(3) 43(B) 154(11) 185(10) 88(B) 43(6) 35N 11%6)
Mn(4) 0 05 05 033(2) 1X10) 13114) 166(13) 55(10) 20(8) -4(9) 110(8)
Zn(4) 0 0s 05  0172) 1310) 131(14) 166(13) 55(10) 208) 4(9) 110(8)
Nb  0074%2) 0.0818(1) 0.18651) 090(1) 4(5) 133(6) 178(6) 7X(5) 37(4) 26(4) 100(4)
Ti 0.074%2) 00818(1) 0.1865(1) 0.10(1) 4(5) 13X6) 1786) TS) 37(4) 26(4) 100(4)
Sil) 067866) 02745(3) 023143) 100 68(14) 186(18) 154(16) 103(14) 45(11) 60(12) 120(7)
Si2)  0813%6) 0.5470(3) 02526(3) 100 95(14) 136(17) 146(16) 76(14) 2X(12) 24(13) 122(7)
Si(3) 037656) 06737(3) 025523) 100 8X(15) 167(18) 145(16) 84(14) %(11) 18(13) 133()
Si4)  0.5070(5) 0.9296(3) 02362(3) 100 4(14) 108(16) 13%(15) 47Q4) 21(11) 18(12) 103(7)
K(la) 00976) 0.278(1) 0.9951) 041(6) 43317
K(b)  0.164@) 027548) 0.9956(8) 0.48(6) 43317)
Rb(Ib) 0.164@) 027548) 0.9956(8) 0.065 433017
Na 05 0 0 045 148(39) 200(46) 147(39) 46(33) -11(28) 33(29) 17924)
O(l)  0.728(1) 03194(7) 03832(7) 1.00 28(33) 226(45) 165(39) 102(37) 33(29) 73(32) 126(16)
O@2)  0.146(1) 0.1600(8) 03682(7) 1.00 134(40) 167(45) 176(41) 74(37) 21(32) 45(35) 158(17)
O(3)  0.130(1) 0393i(7) 0.594%6) 1.00 88(15)
OH(4) 02951) 04631(8) 03%91(7) 1.00 10236) 210(44) 146(38) 84(36) 74(30) 114(34) 134(16)
OH(S) 0.993(1) O0.1179%(7) 05544(7) 1.00 10437) 133(42) 142(38) 23(35) 67(30) 13(32) 13X(16)
O)  0.55%1) 02576(7) 0.5915(6) 1.00 24(32) 161(42) 107(36) 60(34) 24(28) 19(30) 96(16)
O7)  O0S7X1) 001347) 038657) 100 37(33) 74(39) 184(40) 61(34) 0(29) -11(29) 102(16)
O@E)  00722) 0.5915(8) 0.20047) 1.00 184(43) 284(52) 222(47) 91(43) 131(37) 36(39) 235(20)
O@9)  0250(2) 0043(1) 0826(%) 100 268(53) 597(76) 210(49) 30(S1) 51(42) -337(52) 486(33)
0(10) 0433(2) 041448) 0.7988(7) 1.00 215(46) 359(57) 186(46) 98(44) 22(37) 116(42) 254(21)
o(l) 0.1292) 0803(1) 0829%9) 1.00 683(78) 595(75) 238(52) 182(S5) 22(S1) 534(67) 431Q29)
0(12) 0267(2) 0954(1) 0.172X9) 100 70%79) 516(72) 185(49) -T8(45) -18%(50) 526(65) 498(35)
O(I3) 0266(2) 0.6062(8) 0.8075(8) 1.00 SOB(63) 106(45) 140(41) 1837) 35(39) TI(4S) 266(22)
O(l4) 0571(2) 0.2206(8) 08024®8) 1.00 S68(66) 88(45) 206(46) S8(40) 29(44) -14(45) 311Q24)
O(IS) 038%2) 0.197(1) 0.1693(8) 1.00 308(S5) 559(74) 240(50) 202(S3) -56(43) -247(52) 431(30)
oQ16) 0 0 0 050 76(52) 27TI(72) 213(62) 121(54) 65(42) 96(47) 17235)
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APPENDIX D.

MOSSBAUER SPECTROSCOPY DATA:
VOIGT-BASED FITS AND RAW DATA
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VBF Analysis of Pcp001T7
project: |
document:  001qsdt707

data document: Pcp001T7

Fit Summery

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2
no. of parameters in model: 25
no. of refined parameters: 18
reduced 3 = 1.57688

Globel Parameters

Background = 3513230(230) counts

Lorentzian HWHM = 0.097* mm/s

Site Distribution P
& & A A/A.
(mm/s) (counts'mmv/s)

Fe3+ 0.600(19) 0* 14960(900) 1*

Fe2+ 1.14222(43) 0+ 599100(1500) 1*

P (A) Ca
(%) (mm/s) (mm/s)

Fe3+ comp 1 49.3587* 0(20) o1?7)
comp 2 $0(840) 0.56(62) 0.15(66)

Fe2+ comp 1 44.1364* 2.509(19) 0.177(14)
comp 2 22(11) 2.097(80) 0.237(55)
comp 3 34(14) 2.321(37) 0.419(40)
Site Populations

Fe3+ 2.44(14)

Fe2+ - 97.56(14)
<CS> <Ap stdev(JAD skew(lA)
(mm/s) (mm/s) (mm/s)

Fe3+ 0.600051 0.392162 0.231852 0.0646397

Fe2+ 1.14222 2.35584 0.33373 <0.308745
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" VBF Analysis of Pcp003T7

project:
document: 003qsdT713
data document: Pep003T7

Fit Summary

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 3
no. of parameters in model: 32
no. of refined parameters: 8
reduced 2 = 2.31846

Global Perameters
Background = 3165930(200) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mm/s
Site Distribution Parameters
& & A A/A.
(mm/s) (countsrmm/s)
[6)Fe3+ 0.3000(55) 0* 80300(1200) 1+
[6)Fe2+ 1.13022* 0 336313 1*
QSD site 3 0.986925* 0* 25812.5* 1*
P (4) Cs
(%) (mmv/s) (mnv/s)
[6]Fe3+ comp 1 15.8518* 0(70000) 0(20000)
comp 2 0(2e+08) 0(13000) 0(3800)
(6]Fe2+ comp 1 68.1173* 2.42259* 0.267287*
comp 2 19.8682¢ 1.91615* 0.145789*
comp 3 . 12.0145* 232153+ 0.126781*
QSD site 3 comp 1 100* 1.75455¢* 0.258174*
Compiled Site Properties
Site
[6]Fe3+ 18.16(23)
[6]Fe2+ 76.01(21)
QSD site 3 5.834(16)
<CS> <Ap stdev(A) skew(]AD
(mm/s) (mm/s) (mm/s)
[6]Fe3+ 0.299973 0.683886 0.494907 0.843847
[6)Fe2+ 1.13022 2.30983 0.307064 0.0137374

QSD site 3 0.986925 1.75455 0.258174 2.06248¢-10
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VBF Analysis of Pcp004T7

project:
document:  004qsdT706

data document: Pcp004T7

[t Sumemary
no. of data points:
no. of QSD sites in model:
no. of parameters in model:
no. of refined parameters:
reduced 2 = 1.59758

Global Porameters
Background = 3580700(250) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mm/s
Sige Distribution Paremeters
)
(mm/s)
Fe2+ [VI]B 1.139(12)
Fe3+ [VIIB 0.313(11)
QSD site 3 0.908(63)
Fe2+ [VI]B - comp 1
comp 2
comp 3
Fe3+ [VIIB comp 1
comp 2
QSD site 3 comp 1
Compiled Site Properties
Site
Fe2+ [VI]B 64.3(19)
Fe3+ [VI]B 28.0(10)
QSDssite 3 7.724)
<CS>
(mnvs)
Fe2+ [VI]B 1.13913
Fe3+ [VI]B 031323

QSD site 3

12

0.908356

3
32
20

&

Ll od
L od
0

P
(%)

18.5306*
2.8(86)
7925)
47.4419°
53(14)
100*

<Ap
(mm/s)
2.34684
0.768893
191135

A

(countsrmm/s)

226900(8700)
98600(1400)
27200(9100)

(8)
(mm/s)
1.979(73)
3.1(11)
2.406(53)
0.409858*
0.823083*
1.9121)

stdev(jA)
(mm/s)

0.319696
0.476296
0.295781

A/A.

l‘
1*
1*

Ca
(mm/s)
0.157(56)
0.33(52)
0.254(59)
0.77(10)
0.445(48)
0.296(81)

skew(lA)

0.423753
0.579145
1.87248¢-09
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VBF Analysis of Pcp005T7

project:
document:  005qsdt708
data document: Pcp00ST7

Fit Summary

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2
no. of parameters in model: 22
no. of refined parameters: 17
reduced x> = 1.07681

Globel Parameters
Background = 5950900(330) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mnv/s
Site Distribution P :
o &
(mmy/s)
Fe2+ 1.106(17) 0.0123(69)
Fe3+ 0.332(25) 0*
P
(%)
Fe2+ comp 1 23.8977*
comp 2 13.4(40)
comp 3 62.7(47)
Fe3+ comp 1 100*
Compiled Site Properties
Site
Fe2+ 81.29%(98)
Fe3+ 18.71(98)
<CS> <ap>
(mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.13455 2.32553

Fe3+ 0331547 0813847

A
(countrmm/s)
303600(5000)
69900(4300)

(a)
(mm/s)
2.145(64)
1.971(40)
2.470(17)
0.761(35)

(mm/s)
0.459563
0.507475

A/A.

1.214(11)
1*

Ca
(mm/s)
0.760(88)
0.153(3%)
0.231(14)
0.583(33)

skew(]AD

<0.667805
0.513779

461



462

200°b =%
21500d2d / goLpsbgoo siskjeuy aus JaA

(S10 401) Aususiuj



VBF Analysis of Pcp007T7

'S

project:
document: 007qsdT704
data document: Pcp007T7

Eit Sumemary
no. of dsta points: 512
no. onSDsuesmmodel 2

xeducedx’=202769
uncertainties calculated using the covariance matrix

Global Perameters
Background = 6494800(220) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mm/s
Site Distribution P
) 5
(mm/s)
Fe2+ 1.15366* <0.00693075*
Fe3+ 0.355069* o*
P
(%)
Fe2+ comp 1 5.94386*
comp 2 29.7364*
comp 3 64.3198*
Fe3+ comp 1 3.55552¢
comp 2 96.4445*
Compiled Site P Y
Site Populatioas
Fe2+ 97.4472
Fe3+ - 2.55281
<CS> - <Ap
(mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.13719 2.37703
Fe3+ 0.355069 0.634604

(counts-mm/s)
821000*
21507.6*

4)
(mwm/s)
2.71329+
247104
2.30249+
0.416123¢
0.624013*

(mm/s)
0.283649
0.356964

0 113924¢
0.314181*
0.00223024*
0.392318*

skew(lA)

<0.46756
0.413932
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VBF Analysis of Pcp008T7

project:
document:  008qsdt701
data document: Pcp008T7

Eit Summary
no. of data points: 512
no. onSDmmmodel. 2

ntincadx’:laoos
uncertainties calculated using the covariance matrix

Globel Paremeters
Background = 2954800(220) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mm/s
Site Digtribution Paremeters
8 &
(mm/s)
Fe2+ 1.1596(80) 0.0061(31)
Fel+ 0.297(52) 0*
P
(%)
Fe2+ comp 1 40.5641*
comp 2 9.0(75)
comp 3 50.4(36)
Fe3+ comp 1 100*
Compiled Site Properties
Site
Fe2+ 96.78(45)
Fe3+ 3.22(49)
<CS> <ap>
(mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.14488 240347

Fe3+ 0.296988 0.85432

A
(countsmm/s)
457900(2300)
15200(2200)

(a)
(mm/s)
2.317(20)
2.114(61)
2.525(14)
0.824(97)

stdev(jA))
(mm/s)

0.313766
0.491767

A/A.

1.2063(40)
1*

Ca
(mm/s)
0.392(39)
0.153(58)
0.177(13)
0.540(93)

skew(jA]

0.448519
0.389481
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VBF Analysis of Pcp009T7

-

project:
document:  009qsdT707
data document: Pcp009T?

Fit Summary

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2
no. of parameters in model: 22
no. of refined parameters: 17
reduced x> = 1.32377

Globel Parameters
Background = 3227490(230) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mm/s
Site Distribution Paremeters
8 )
(mm/s)
Fe2+ 1.177(10) 0.0151(46)
Fe3+ 0.316(34) 0*
p
(%)
Fe2+ comp 1 33.7145*
comp 2 11.4(67)
comp 3 54.9(76)
Fe3+ comp 1 100*
Compiled Site Properties
Site
Fe2+ 92.94(69)
Fe3+ 7.06(69)
<Cs> qap>
(mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.14285 2.25619

Fe3+ 0.316363 0.912011

A
(countsmm/s)
354800(3000)
27000(2800)

(a)
(mm/s)
2.129(38)
1.946(61)
2.398(27)
0.910(74)

(mm/s)
0.399613
0.379063

A/A.

1.2943(70)
l‘

Ga
(mm/s)
0.535(45)
0.173(48)
0.243(19)
0.385(45)

<0.446541
0.0908551
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VBF Analysis of Pcp010T7

project:
document:  010qsdT703
data document: Pcp010T7

Flit Summary

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2

no. of parameters in model: 28
no. of refined parameters: 23
reduced y* = 1.03574

Globel Parameters :
Background = 2390200(200) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mm/s
Site Distribution Paremeters
5o &
(mmy/s)
Fe2+ 1.133(18) 0.0041(71)
Fe3+ 0.3652(79) 0*
P
(%)
Fe2+ comp 1 53.4022*
comp 2 0.735)
comp 3 50(120)
Fe3+ comp 1 59.2072*
comp 2 11(28)
comp 3 29(35)
Co led Site
Site
Fe2+ 69.48(67)
Fel+ 30.52(67)
<CS> J4Ap
(mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.14268 227225

Fe3+ 0.365228 0.936557

A
(countrmm/s)
193400(2200)
84900(2500)

(8)
(mm/s)
2.406(47)
3.110)
2.10(78)
0.642(61)
1.7(11)
1.222(80)

(mm/s)
0.339104
0.460832

A/A.

1.2491(100)
1*

Ca
(mm/s)
0.244(98)
0.22(71)
0.35(22)
0.246(41)
0.39(49)
0.21(12)

skew(jAD

0.273356
0.719561
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VBF Analysis of Pcp013T7

project:
document:  013qsdt701
data document: Pep013T7

5t Sumomary

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2
no. of parameters in model: 22
no. of refined parameters: 17
reduced 2 = 6.48486

Globel Paremeters
Background = 2727560(210) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mm/s
Sise Digtribution P ,
8o &
(mm/s)
Fe2+ 1.1792(54) <0.0062(20)
Fe3+ 0.293(18) 0*
p
(%)
Fe2+ comp 1 64.3059*
comp 2 9.1(53)
comp 3 26.6(38)
Fe3+ comp 1 100*
Compiled Site Propertics
Site Populations
Fe2+ 94.36(34)
Fe3+ 5.64(34)
<Cs> <A
(mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.16423 243215

Fe3+ 0.292968 1.00166

A
(countsrmm/s)
564700(2400)
33700(2200)

4
(mm/s)
2.400020)
2.16(14)
2.6015(63)
0.995(40)

stdev(]AD
(mm/s)

0.342236
0.465231

A/A.

1.1678(30)
1*

Ca
(mm/s)
0.325(12)
0.552(82)
0.159(11)
0.479(35)

skew(jA)

<0.64748
0.161803
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VBF Analysis of Pcp014t7

project:
document:  014qsdt701
data document: Pep014t7

Fit Summary

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2
no. of parameters in model: 22
no. of refined parameters: 17
reduced ¥* = 1.40012

Global Parameters
Background = 3338070(230) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mm/s
Site Distribution Paremeters
S 8 A AJA.
(mm/s) (countsrmm/s)
Fe2+ 1.1582(67) 0.0073(28) 472400(2700)  1.1869(46)
Fe3+ 0.282(20) 0* 31000(2500) 1*
P (A) GCa
(%) (mm/s) (mav/s)
Fe2+ comp 1 - 16.2105* 1.995(37) 0.159(26)
comp 2 29.5(67) 2.230(22) 0.476(40)
comp 3 54.3(62) 2.414(16) 0.193(12)
Fe3+ comp 1 100* 0.902(48) 0.427(40)
Compiled Site Properties
Site
Fe2+ 93.84(47)
Fe3+ 6.16(47)
<CS> <4Ap stdev(]AD skew(A]D
(mm/s) (mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.14141 2.29155 0.339002 £0.307261

Fe3+ 0.281782 0.907082 0415164 0.150803
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VBF Analysis of Pcp015T7

project:
document:  Pcp015T709
data document: PcpO015T7

Flit Suwomary

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2
no. of parameters in model: 22
no. of refined parameters: 17
reduced y* = 1.25235

Global Parameters
Background = 3111230(230) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mm/s
Site Distribution P
8 &
(mm/s)
Fe2+ 1.170(15) <0.0091(63)
Fe3+ 0.310(15) (124
P
(%)
Fe2+ comp 1 18.734*
comp 2 32(97)
comp 3 50(100)
Fe3+ comp 1 100*
Compiled Site P i
Site
Fe2+ 79.35(97)
Fe3+ 20.65(97)
<CS> <A
(mmv/s) (mm/s)
Fe2+ 1.15008 2.21938

Fe3+ 0.309708 0.901795

A
(countsmm/s)
232800(3800)
60600(3500)

(a)
(mm/s)
1.91(13)
2.49(16)
2.16(53)
0.898(28)

stdev(jAD
(mm/s)
0.452961
0.399

A/A.
1.156(12)

0.221(100)
0.30(20)
0.408(26)

skew(lAD

-0.916517
0.127375
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VBF Analysis of Pcp016t7

project:
document: 016qsdt7003
data document: Pcp016t7

Fit Suwmary

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2
no. of parameters in model: 22
no. of refined parameters: 16
reduced x2 = 0.961285

Global Paremeters
Background = 2553720(210) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mm/s
Site Distribution Parameters
S &
(mm/s)
Fe2+ 1.076(14) 0.0251(%6)
Fe3+ 0.304(27) 0*
p
(%)
Fe2+ comp 1 19.2439*
comp 2 16.4(100)
comp 3 64.4095)
Fe3+ comp 1 100*
C Site
Site
Fe2+ 79.40(65)
Fe3+ 20.60(65)
<CS> J4Ap
(mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.13329 2.29355

Fe3+ 0.303535 0.825959

A
(countrmm/s)
119800(1800)
31100(1100)

(a)
(mwm/s)
2.06(14)
1.940(93)
2.453(34)
0.794(42)

(mw/s)
0.426752
0.481092

A/A,

1*®
1*

CGa
(mm/s)
0.71(19)
0.186(74)
0.228(24)
0.532(34)

<0.797196
0.406232

417
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VBF Analysis of Pcp020T7
docmnem. 020qsdT703
data document: Pcp020T7

Eit Summary

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2

no. of parameters in model: 22

no. of refined parameters: 17
reduced %2 = 1.30233

uncertainties calculated using the covariance matrix

Global Paremeters
Background = 2441400(200) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mm/s
Site Distribution Perameters
8o 5
(mm/s)
Fe2+ 1.169(14) «0.0109(58)
Fe3+ 0.347(28) o*
p
(%)
Fe2+ comp 1 36.96*
comp 2 8.7(51)
comp 3 54.4(70)
Fe3+ comp 1 100*
Site
Fe2+ 89.10(85)
Fe3+ 10.90(85)
<CS> <Ab>
(mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.14438 2.24401
Fe3+ 0.347278 0.852708

A
(countsrmm/s)

267900(3000)
32800(2900)

(8)
(mm/s)
2.128(35)
1.918(56)
2.375(23)
0.839(55)

" (mm/s)

0.412568
0.442771

A /A,

1.1975(95)
1*

Ga
(mm/s)
0.551(43)
0.152(53)
0.244(18)
0.468(38)

skew(jA]

0.436455
0.263381
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VBF Analysis of Pcp021T7

project:
document:  021qsdt704
data document: Pcp021T?

Fit Suwmary

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2
no. of parameters in model: 22
no. of refined parameters: 14
reduced ¥* = 1.17031

Global Paremeters
Background = 474322(85) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mnv/s
Site Digtribution Parameters
S 5 A AL/A.
(mm/s) (countrmm/s)
Fe2+ 1.1493(90) <0.0035(38) 89130(720) 1.1529(54)
Fel+ 0.296* 0* 1240(610) 1*
P (8) Ca
(%) (mm/s) (mm/s)
Fe2+ comp 1 24.3963* 2.232(44) 0.494(96)
comp 2 9.2(41) 1.921(37 0.121(46)
comp 3 66(10) 2.408(12) 0.222(16)
Fel+ comp 1 100* 0.904* 0.54*
Compiled Site P i
Site Popuiations
Fe2+ 98.62(66)
Fe3+ 1.38(66)
<CS> <ap stdev(]AD skew(jAD
(mm/s) (mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.14109 2.32028 0.339408 <0.366636

Fe3+ 0.296 0.925033 0.50312 0.315887
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VBF Analysis of Pcp022T7

project:
document:  022qsdt703
data document: Pcp022T7

[t Summary
no. of data points: 512

reduced 2 = 1.27339

Global Parameters
Background = 4622420(280) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mm/s
Site Digtribution Parameters
5 &
(mmy/s)
Fe2+ 1.1753(91) 0.0122(41)
Fe3+ 0.294(26) 0*
p
(%)
Fe2+ comp 1 19.0363*
comp 2 46(16)
comp 3 35119
Fe3+ comp 1 100+
Compiled Site P .
Site
Fe2+ 93.93(63)
Fe3+ 6.07(63)
<S> <A
(mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.14851 2.20194

Fe3+ 0.294044 0.9792

A
(countsmm/s)
393900(3200)
25400(2800)

(A)
(mm/s)
1.90(10)
2.361(60)
2.159(36)
0.979(54)

stdev(lAD
(mm/s)
0.41301
0.355588

AA,

1.1705(62)
1*

Ca
(mm/s)
0.219(54)
0.248(37)
0.542(70)
0.357(48)

<0.164655
0.037984
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VBF Analysis of Pcp023t7

project:
document: 023qsdt703
data document: Pcp023t7

Fit Swmmary

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2
no. of parameters in model: 2
no. of refined parameters: 17
reduced x> = 1.01794

Global Peremeters
Background = 1089000(130) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mn/s
Site Digtribution Parameters
8o &
(mm/s)
Fe2+ 1.1311(80) 0.0039(32)
Fe3+ 0.278(38) 0*
P
(%)
Fe2+ comp 1 34.1401*
comp 2 29.9(93)
comp 3 36(22)
Fe3+ comp 1 100*
Cowmpiled Site Properties
Site
Fe2+ 96.21(56)
Fe3+ 3.79(56)
<CS> <Ap
(mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.13998 2.29856

Fe3+ 0.277816 0.878317

A
(countsmmv/s)
237700(1500)
9300(1400)

(a)
(mm/s)
2.47541)
2.285(34)
2.14(13)
0.871(90)

(mm/s)
0.348317
0.416849

A/A.

1.0921(52)
1*

Ca
(mm/s)
0.176(24)
0.484(47)
0.243(64)
0.431(79)

skew(]AD

<0.160057
0.178939
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VBF Analysis of Pcp025t7

project:
document:  025qsdt701
data document: Pcp025t7

Lt Summary

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2
no. of parameters in model: 22
no. of refined parameters: 17
reduced x2 = 0.994483

Global Paremeters
Background = 1561490(160) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mm/s
& .
(mm/s)
Fe2+ 1.119(10) 0.0067(41)
Fe3+ 0.311(60) 0*
P
%)
Fe2+ comp 1 24.8624¢
comp 2 13.3(45)
comp 3 61.8(63)
Fe3+ comp 1 100*
Site
Fe2+ 95.97(65)
Fe3+ 4.03(65)
<CS> <Ap
(mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.13421 2.32956

Fe3+ 0.311181 0.822483

A
(countsrmm/s)
261200(2000)
11000(1900)

(a)
(mm/s)
2.221(34)
1.965(31)
2.4516(97)
0.76(12)

(mm/s)
0.344398
0.526473

A/A.

1.0331(57)
1*

Ca
(mm/s)
0.490(64)
0.159(32)
0.204(10)
0.62(13)

<0.472865
0.560739



VBF Analysis of Pcp027T

project:
document:  Pcp027qsd
data document: Pcp027T

Global Perameters
Background = 1751240(170) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mm/s
Site Digtribution Paremeters
8 5 A AlA.
(mm/s) (countsrmm/s)
Fe2+ 1.161(33) <0.009%(11) 146100(5200) 1.109(26)
Fe3+ 0.349(36) 0* 40300(5100) 1*
P (A> Ca
(%) (mm/s) (mw/s)
Fe2+ comp 1 46.019* 2.2(11) 0.31(44)
comp 2 30(180) 2.50(23) 0.23(18)
comp 3 22(29) 20327 0.69(33)
Fe3+ comp 1 47.97197* 0.671(93) 0.28(26)
comp 2 50(160) 1.1(13) 0.45(43)
Compiled Site Properties
Site
Fe2+ 78.4(22)
Fe3+ 21.6(22)
<CS> <Ap stdev(jA) skew(]A)
(mm/s) (mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.14044 2.24387 0.445286 0.67201

Fe3+ 0:349474 0.887169 0424244 0.52149



489

~ d4zodod / psbizodad

-
=~ N
o
o~
h 1

09’L

TN
siskjsuy a)iS JAA

08’}

(510 401) Ausuayuj



VBF Analysis of Pcp028t7

project:
document:  028qsdt701
data document: Pcp028t7

Fit Summary
no. of data poins: 509

no. onSDmmmodel. 2

reduced ¥ = 1.15319
uncertainties calculated using the covariance matrix

Global Parameters
Background = 1160720(140) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mm/s
Site Digtribution P
5o &
(mw/s)
Fe2+ 1.1252(43) 0.0060(18)
Fe3+ 0.256(26) o*
)
(%)
Fe2+ comp 1 19.5132*
- comp 2 56(16)
comp 3 24.3(92)
Fe3+ comp 1 100*
Compiled Site Properties
Site
Fe2+ 97.00(30)
Fe3+ 3.00(30)
<CS> <A
(mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.13919 2.34814

Fe3+ 0.256039 1.03704

A

" (countsrmm/s)

326200(1200)
10100(1000)

(a)
(mm/s)
2.10(12)
2.448(35)
2.314(31)
1.036(58)

stdev(lA]D
(mm/s)

0.29687S
0.392264

A /A.

1.1286(26)
1*

Ca
(mm/s)
0.194(54)
0.182(18)
0.429(51)
0.395(56)

<0.256156
0.0506003
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VBF Analysis of Pcp029t7
project:
document:  029qsdt701
data document: Pep029t7

Fit Summary

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2

no. of parameters in model: 22

no. of refined parameters: 17

reduced 52 = 1.45457

uncertainties calculated using the covariance matrix

Global Parameters
Background = 1299380(150) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mnvs
8o &
(mm/s)
FE2+ 1.1212(63) 0.0079(24)
Fel+ 0.281(21) o*
P
%)
FE2+ comp 1 69.1321*
comp 2 18.3(44)
comp 3 12.5(30)
Fe3+ comp 1 100*
Site
Site
FE2+ 94.68(35)
Fe3+ 5.32(35)
<CS> 4Ap
(mm/s) (mm/s)
FE2+ 1.14019 2.41584

Fe3+ 0.281285 0.938231

A
(countsrmm/s)
340700(1500)
19100(1300)

(&)
(mm/s)
2.5166(76)
2.285(29)
2.052(31)
0.929(43)

(mm/s)
0.332668
0455641

A/A.

1.1036(31)

1*

Ca

(mm/s)
0.2031(63)
0.532(52)
0.168(25)
0.473(38)

skew(]AD

<0.580755
0.198479
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VBF Analysis of Pcp030T7

-

project:
document:  030qsdt702
data document: Pcp030T7

Fit Supemary

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2
no. of parameters in model: 22
no. of refined parameters: 17
reduced 2 = 1.25026

Global Paremeters
Background = 708040(110) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mm/s
Site Distribution Paremeters
So 5
(mm/s)
Fe2+ 1.1090(64) 0.0114(26)
Fe3+ 0.282(15) 0
P
(%)
Fe2+ comp 1 12.1344¢
comp 2 57(26)
comp 3 31(26)
Fe3+ comp 1 100*
Site
Fe2+ 91.98(36)
Fe3+ 8.02(36)
<CS> <Ap
(mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.13622 2.38946

Fe3+ 0.282186 0.94288

A
(countsmm/s)
195900(1000)
17080(840)

()
(mm/s)
2.370(63)
2.502(41)
2.19%(18)
0.940(31)

(mm/s)
0.304753
0.405288

A/A.

1.1219(33)
l.

Ca
(mmy/s)
0.551(85)
0.187(16)
0.230(68)
0.413(26)

skew(jAD

<0.247325
0.109436
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VBF Analysis of Pcp031t7

project:
document:  031qsdt701
data document: Pcp031t7

Fit Swwmmary

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2
no. of parameters in model: 22
no. of refined parameters: 17
reduced 2 = 1.15278

Global Parameters
Background = 465944(91) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mm/s
Site Distribution P
8o & A AlA,
(mm/s) (countsmm/s)
Fe2+ 1.116Q15) 0.0099(57) 96010(990) 1.1272(74)
Fel+ 0.289(47) 0 5870(870) 1*
| P (8 o
(%) (mm/s) (mm/s)
Fe2+ comp 1 33.8327* 2.1%(19) 0.258(92)
comp 2 51(24) 2.527(37) 0.183(22)
comp 3 15.0(96) 2.329(94) 0.56(13)
Fe3+ comp 1 100* 0.836(93) 0.496(86)
Compiled Site Properties
Site
Fe2+ 94.24(81)
Fe3+ 5.76(81)
<CS> <A stdev(jAD skew(jA)
(mw/s) (mm/s) (mw/s)
Fe2+ 1.13366 2.37594 0.336366 £0.370252

Fe3+ 0.288716 0.855049 0.462559 0.309452
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VBF Analysis of Pcp032t7
project:
document:  032qsdt701
data document: Pcp032t7

it Suwomary

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2

no. of parameters in model: 22

no. of refined parameters: 17

reduced x* = 1.18012 N

Global Perameters
Background = 1570050(170) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mm/s
S 8 A A/A,
(mm/s) (countsrmm/s)
Fe2+ 1.1538(69) <0.0046(29) 253200(2000) 1.1622(52)
Fe3+ 0.319%22) 0* 19600(1700) 1+
p (a) Ca
(%) (mm/s) (mm/s)
Fe2+ comp 1 14.676* 2.200(55) 0.71(11)
comp 2 49(28) 2.14(15) 0.284(63)
comp 3 36(25) 2.493(49) 0.208(26)
Fe3+ comp 1 100* 1.039(46) 0412(41)
Compiled Site Properties
Site
Fe2+ 92.82(58)
Fe3+ 7.18(58)
<CS> <Ap stdev(]AD skew(jAD
(mm/s) (mm/s) (mw/s)
Fe2+ 1.1433 2.27602 0.394401 <0.321479

Fe3+ 0.318827 1.04006 0.408077 0.0642884
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VBF Analysis of Pcp033t7

project:
document:  033qsdt703
data document: Pcp033t7

Fit Summery

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2
no. of parameters in model: 22
no. of refined parameters: 16
reduced %2 = 1.20388

Global Peremeters
Background = 1109420(150) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mm/s
Site Digtribution Parameters
&0 5
(mm/s)
Fe2+ 1.156(16) <0.0025(62)
Fe3+ 0.3+ 0*
[
(%)
Fe2+ comp 1 57.3811*
comp 2 35(10)
comp 3 7.9(73)
Fe3+ comp 1 100*
Compiled Site P ”
Site
Fe2+ 92.76(91) -
Fe3+ 7.24(91)
<CS> <A
(mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.14984 2.37929

Fe3+ 03 0.873232

A

(counts'mm/s)

144300(1800)
11300(1500)

(8)
(mm/s)
2.290(57)
2.559(11)
2.24(16)
0.862(69)

(mm/s)
0.358137
0.44208

A/A.

1.1461(85)
1*

Ga
(mm/s)
0.320(33)
0.168(21)
0.73(31)
0.464(67)

skew(JAD

<0.572448
0.237347
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VBF Analysis of Pcp034t7

project:
document:  034qsdt701
data document: Pcp03417

£t Summary

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2
no. of parameters in model: 22
no. of refined parameters: 17
reduced 2 = 0.976404

Globel Parameters
Background = 223277(59) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mav/s
Site Distribution P !
5o &
(mm/s)
Fe2+ 1.135(11) 0.0039(45)
Fe3+ 0.263(58) 0*
P
(%)
Fe2+ comp 1 44.3326*
comp 2 32095)
comp 3 24(30)
Fe3+ comp 1 100*
Site Populations
Fe2+ 96.34(78)
Fe3+ 3.66(78)
s> qap
(mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.14413 2.4055

Fe3+ 0.262942 1.08187

A
(countrmuy/s)
59160(490)
2250(500)

(4)
(mm/s)
2.43(23)
2.26(36)
2.547(30)
1.08(14)

stdev(jAD
(mm/s)

0.312115
0.442693

A/A.

1.1523(68)
1

Ga
(mm/s)
0.28(18)
0.38(10)
0.143(62)
0.45(13)

skew(JAD

<0.496481
0.0830137
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VBF Analysis of Pcp036t7

project:
document:  036qsdt701
data document: Pcp036t7

Fit Summery

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2

no. of parameters in model: 22
no. of refined parameters: 17
reduced 2 = 1.04047

Global Parameters
Background = 303189%(72) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mmv/s
Site Distribution Parameters
5o &
(mwm/s)
Fe2+ 1.111(13) 0.0140(53)
Fe3+ 0.270(55) {14
P
(%)
Fe2+ comp 1 50.5533*
- comp 2 19(12)
comp 3 31(28)
Fe3+ comp 1 100*
Compiled Site Properties
Site Populations
Fe2+ 94.68(98)
Fel+ 5.32(98)
<CS> <A
(mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.14311 2.32342

Fe3+ 0.26989 0.94985

(countsrmm/s)
70800(810)
3980(770)

(a)
(mm/s)
2.458(73)
2.36(11)
2.08(19)
0.92(13)

(mm/s)
0.33431
0.546231

A/A.

1.0442(86)
1*

Ca
(mwm/s)
0.196(36)
0.51(12)
0.229(86)
0.60(14)

skew(jAD

<0.0387901
0.388137
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VBF Analysis of Pcp037t7

project:
document:  037qsd1703
data document: Pep037t7

Fit Summary

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2

no. of parameters in model: 22

no. of refined parameters: 16
reduced ¥ = 1.14917
uncertainties calculated using the covariance matrix

Globel Parameters
Background = 284749(69) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mnv/s
Site Digtribution P
) &
(mm/s)
Fe2+ 1.114(14) 0.0135(55)
Fe3+ 0.3* o
p
(%)
Fe2+ comp 1 6.95207*
comp 2 68(27)
comp 3 25(19)
Fe3+ comp 1 100*
Compiled Site Properties
Site
Fe2+ 97.44(13)
Fe3+ 2.56(73)
<CS> <dap
(mm/s) (mam/s)
Fe2+ 1.14613 2.40405

Fe3+ 03 0.821661

A
(countrmmy/s)
63940(560)
1680(490)

(a)
(mm/s)
2.70(69)
2.329(81)
2.521(21)
0.81(15)

(mm/s)
0.304112
0.393098

A/A.

1.0701(62)
1*

Ca
(mm/s)
0.50(24)
0.287(32)
0.15345)
0.41(17)

skew(lAD

0.255881
0.185597
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VBF Analysis of Pcp038t7

-

project:
document:  038qsdt702
data document: Pcp038t7

Fit Summary

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2
no. of parameters in model: 22
no. of refined parameters: 15
reduced 2 = 1.13569

Globeal Parameters
Background = 1348120(140) coumts
Lorentzian HWHM = 0.097* mm/s
Site Distribution Parameters
8 5 A AJA.
(mm/s) (counts-mm/s)
Fe2+ 1.1729(97) 0.0081(38) 183000(1100) 1.1192(45)
Fe3+ 0.305* 0* 4000(1100) 1*
P (A) Ca
(%) (mm/s) (mm/s)
Fe2+ comp 1 30.0086* 2.251(43) 0.439(52)
comp 2 7.6(45) 2.039(35) 0.113(55)
comp 3 62.3(79) 2.5093(98) 0.206(12)
Fe3+ comp 1 100* 0.92¢ 0.44(16)
Site Populations
Fe2+ 97.88(56)
Fe3+ 2.12(56)
<CS> <A stdev(]A) skew(]AD
(mm/s) (mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.1536 2.39582 0.330938 0.569787

Fe3+ 0.305 0.925426 0.423658 0.150972
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VBF Analysis of Pcp039t7

-

project:
document:  039qsdt702
data document: Pcp03n7

*

Fit Sumemary

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2
no. of parameters in model: 22
no. of refined parameters: 17
reduced 2 = 1.1038

Global Parameters
Background = 669620(100) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mm/s
5o & A A/A.
(mm/s) (countsrmny/s)
Fe2+ 1.142(16) 0.0002(65) 94500(1300) 1.104(11)
. Fe3+ 0.311(35) 0* 8500(1200) 1*
P (A) Oa
(%) (mw/s) (mm/s)
Fe2+ comp 1 39.6285* 2.147(50) 0.502(68)
comp 2 19(26) 2.06(20) 0.20(12)
comp 3 41(21) 2.462(96) 0.200(44)
Fe3+ comp 1 100* 0.961(85) 0.424(70)
Site -
Fe2+ 91.8(11)
Fe3+ 8.2(11)
<CS> <qap stdev(]AD skew(jA)
(mm/s) (mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.142 2.26111 0.391642 <0.458029

Fe3+ 0.310777 0.964492 0.416576 0.112292
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VBF Analysis of Pcp040t7
m’w.
document:  040qsdt701
data document: Pcp040t7

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2

no. of parameters in model: 22

no. of refined parameters: 17
reduced ¥ = 1.04241

uncertainties calculated using the covariance matrix

Global Parameters
Background = 380510(79) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mnv/s
8o & A AJA,
(mm/s) (countrmm/s)
Fe2+ 1.155(15) <0.0050(60) 76520(880) 1.1851(88)
Fe3+ 0.29%(57) 0* 4400(790) 1*
P (A) Ga
(%) (mwm/s) (mm/s)
Fe2+ comp 1 47.6078* 2.530(60) 0.187(28)
comp 2 29(29) 2.16(20) 0.23(10)
comp 3 23(15) 2.273(64) 0.52(12)
Fe3+ comp 1 100* 0.89(13) 0.390(88)
Compiled Site i
Site
Fe2+ 94.56(92)
Fe3+ 5.44(92)
<CS> <ap stdev(]AD skew(jA]
(mm/s) (mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.14289 236119 0.351372 £0.42854

Fe3+ 0.299326 0.893513 0.382796 0.107496
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VBF Analysis of Pcp041t7

project:
document:  041qsdt705
data document: Pcp041t7

Fit Summary

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2
no. of parameters in model: 22
no. of refined parameters: 16
reduced x* = 1.21332

Global Parameters
Background = 447305(83) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mm/s
Site Distribution Parameters
5o & A
(mm/s) (countsmm/s)
Fe2+ 1.133(13) <0.0039(51) 106100(1000)
Fe3+ 0.276225* o* 1230(960)
p (a)
(%) (mm/s)
Fe2+ comp 1 29.5561* 2.248(35)
comp 2 46(17) 2.41547)
comp 3 24(15) 2.05(12)
Fe3+ comp 1 100* 0.76(32)
Compiled Site Properties
Site
Fe2+ 98.85(88)
Fe3+ 1.15(88)
<CS> <ap stdev(jAD
(mmv/s) (mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.12386 227759 0.336313

Fe3+ 0.276225 0.761564 0.342167

A/A.

1.2429(81)
1*

Ca
(mm/s)
0.482(59)
0.174(26)
0.192(58)
0.35(34)

skew(|A])

<0.212364
0.137663

s13
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VBF Analysis of Pcp042t7

project:
document:  042qsd(702
data document: Pep042t7

£t Summary

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2
no. of parametersinmodel: 22
no. of refined parameters: 17
reduced % = 1.2585

Global Parameters
Background = 960070(140) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mnv/s
Site Distripution Parameters
8o 5 A ALIA.
(mm/s) (counts-mm/s)
Fe2+ 1.154(15) <0.0090(60) 149500(2300) 1.177(12)
Fe3+ 0.281(59) 0* 8500(2000) 1*
p (a). Ga
(%) (mm/s) (mm/s)
Fe2+ comp 1 47.489* 2.40(11) 0.249(49)
comp 2 11.5(59) 2.15(10) 0.85(22)
comp 3 41(80) 2.06(51) 0.31(17)
Fe3+ comp 1 100* 0.84(13) 0.42(11)
Compiled Site P .
Site
Fe2+ 94.6(12)
Fe3+ 5.4(12)
<CS> <qap sidev(]AD skew(jA])
(mm/s) (mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.13387 2.23359 0.422151 <0.295322

Fe3+ 0.281374 0.845688 0.403782 0.183915
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VBF Analysis of Amtvmt7

project:
document: Amtvmt?
data document: Amtvmnt7

£t Summary

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2
no. of parameters in model: 22
no. of refined parameters: 16
reduced x* = 1.27377

Global Parameters
Background = 1503070(160) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mm/s
Site Distribution Perameters
So 5
(mm/s)
Fe2+ 1.0294(78) 0.0434(31)
Fe3+ 0.288(18) 0*
p
(%)
Fe2+ comp 1 13.5457*
comp 2 63(16)
comp 3 18(19)
Fe3+ comp 1 100*
Compiled Site Properties
Site
Fe2+ 81.13(40)
Fe3+ 18.87(40)
<CS> <ap
(mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.12831 2.27691

Fe3+ 0.287597 0.795047

A
(countsrmm/s)
145100(1300)
33750(840)

(a)
(mm/s)
2.06(17
2.412(57)
1.94(15)
0.742(32)

(mmv/s)
0.37365
0.497417

A /A,

1*
1*

Ca
(mm/s)
0.59(22)
0.252(30)
0.222(91)
0.573(31)

skew(JAD
<0.558257

. 0.519595



VBF Analysis of Am01t71
m AmOlvmt71
data document: AmO1t71

Fit Summery

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2
no. of parameters in model: 22
no. of refined parameters: 3

reduced ¥ = 1.85902
uncertainties calculated using the covariance matrix
Global Paremeters
Background = 3385750(160) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mm/s
Site Distribution P
& 5
(mm/s)
Fe2+ 1.0294* 0.0434*
Fe3+ 0.288* 0*
p
(%)
Fe2+ comp 1 14%
comp 2 68*
comp 3 18*
Fe3+ comp 1 100*
Compiled Site Properties
Site Populations
Fe2+ 81.13
Fe3+ 18.87
<CS> AP
(mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.12825 221777

Fe3+ 0.288 0.794739

(counts'mm/s)
155344*
36131.4*

(a)
(mm/s)
2.06*
2412¢
1.94*
0.742*

stdev(lA])
(mm/s)

0.374392
0.497276

A/A.

2.1827(75)
0.733(25)

Ca
(mnv/s)
0.59*
0.252*
0.222+
0.573*

skew(jA]

<0.572032
0.519777

518



VBF Analysis of Am02¢71
project:
document: Am02tvmmt71
data document: Am02171

Fit Summary

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2

no. of parameters in model: 22

no. of refined parameters: 3
reduced 2 = 1.77947

uncertainties calculated using the covariance matrix

Global Parameters
Background = 3094110(150) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mn/s
m 2. ! l! !. ﬂ !
8 ) A A/A.
(mm/s) (countsrmnv/s)
Fe2+ 1.0294* 0.0434* 142092* 2.0074(74)
Fed+ 0.288* 0 33049.1* 0.782(27)
P (A) Ca
(%) (mm/s) (mm/s)
Fe2+ comp 1 14* 2.06* 0.59*
comp 2 68* 2412 0.252*
comp 3 18¢ 1.94* 0.222*
Fe3+ comp 1 100* 0.742* 0.573*
Compiled Site Properties
Site
Fe2+ 81.13
Fe3+ 18.87
<CS> <jAp stdev(lAD skew(JA])
(mm/s) (mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.12825 221 0.374392 <0.572032

Fe3+ 0.288 0.794739 0.497276 0.519777
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VBF Analysis of Am03t71
documeln. AmO3tvmt71
data document: Amo03t71

Eit Summary

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2
no. of parameters in model: 22
no. of refined parameters: 3

reduced ¥2 = 1.80907
Global Parameters
Background = 3457140(160) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mnv/s
Site Distribution Parameters
8 &
(mm/s)
Fe2+ 1.0294* 0.0434*
Fe3+ 0.288* 0*
P
(%)
Fe2+ comp 1 14*
comp 2 68*
comp 3 18%
Fe3+ comp 1 100+
Compiled Site P .
Site
Fe2+ 81.13
Fe3+ 18.87
<CS> <4Ap
(mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.12825 221777

Fe3+ 0.288 0.794739

A
(counts'mm/s)
168188+*
39118.9*

(a)
(mm/s)
2.06*
2412
1.94*
0.742*

stdev(]A)
(mm/s)

0.374392
0.497276

A/A.

1.6470(58)
0.711(23)

Ca
(mm/s)
0.59*
0.252+
0.222¢+
0.573+

skew(jAD

<0.572032
0.519777
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VBF Analysis of Am04t71

project:
document: AmO4tvmnt71
data document: AmO4t71

Fit Suwomary

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2

no. of parameters in model: 22
no. of refined parameters: 3

reduced 2 = 1.74675
Global Perameters
Background = 4023720(170) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mm/s
Site Distribution Parameters
8o &
(mm/s)
Fe2+ 1.0294* 0.0434*
Fe3+ 0.288* 0*
P
(%)
Fe2+ comp 1 14¢
comp 2 68*
comp 3 18*
Fe3+ comp 1 100*
Compiled Site Properties
Site C
Fe2+ 81.13
Fe3+ 18.87
<CS> AP
(mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.12825 221

Fe3+ 0.288 0.794739

A
(countemm/s)
195729*
45524.5*

(4)
(mm/s)
2.06*
2412
1.94¢
0.742¢

stdev(]AD
(mm/s)

0.374392
0.497276

A/A.

1.2069(45)
0.913(24)

Ca
(mm/s)
0.59+
0.252*
0.222*
0.573*

skew(|AD

<0.572032
0.519777

521



522

VBF Analysis of Am05t71

project:
document: AmOStvmt7]
data document: AmO05t71

Fit Summary

no. of data points: 512

no. of QSD sites in model: 2

no. of parameters in model: 2
no. of refined parameters: 3

reduced ¥ = 1.8259
Global Parameters
Background = 4164210(180) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mm/s

S &

(mmv/s)
Fe2+ 1.0294* 0.0434¢
Fe3+ 0.288* 0*

P
(%)

Fe2+ comp 1 14*

comp 2 68*

comp 3 18*
Fe3+ comp 1 100*
Ci iled Site 7

Site Populations
Fe2+ 8113
Fe3+ 18.87

,

(mm/s) (mm/s)

Fe2+ 1.12825 221

- Fe3+ 0.288 0.794739

(countrmm/s)
180413*
41962.3*

(8)
(mm/s)
2.06*
2412+
1.94¢
0.742*

stdev(jA)
(mm/s)

0.374392
0.497276

A/A.

1.0026(45)
0.937(27)

CGa
(mm/s)
0.59*
0.252*
0.222*
0.573¢

skew(JA])

<0.572032
0.519777



VBF Analysis of Am06t71

project:
document: AmO6tvmt71
data document: AmO6t71

Fit Summary

no. of data points: 512
no. of QSD sites in model:
no. of parameters in model:
no. of refined parameters:
reduced % = 1.50303

ugn

Global Perameters
Background = 3145490(150) counts
Lorentzian HWHM = 0.097* mmv/s
Site Distribution Parameters
8o . A A /A,
(mm/s) (counts'mm/s)
Fe2+ 1.0294* 0.0434* 92857.8* 0.9320(73)
Fe3+ 0.288* 0* 21597.8* 0.774(41)
p (A) Ca
(%) (mm/s) (mm/s)
Fe2+ comp 1 14¢ 2.06* 0.59*
comp 2 68* 2412 0.252*
comp 3 18¢ 1.94* 0.222+
Fe3+ comp 1 100* 0.742* 0.573+
Compiled Site Properties
Site
Fe2+ 81.13
Fe3+ 18.87
<CS> <A stdev(|A]) skew(jA]
(mm/s) (mm/s) (mm/s)
Fe2+ 1.12825 22T 0.374392 <0.572032

Fe3+ 0.288 0.794739 0.497276 0.519777





