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Table 1 Atomic coordinates [x 104] and equivalent isotropic displacement parameters [Å2 x 103] for [Zn4(PO4)3(HPO4)4][NH3(CH2)2NH2(CH2)2NH3]H2O

Atom
x/a
y/b
z/c
U(eq)

Zn(1)
16772(1)
5303(2)
14702(1)
14(1)

Zn(2)
13783(1)
5520(2)
15705(1)
14(1)

Zn(3)
9266(1)
3256(2)
11632(1)
13(1)

Zn(4)
13364(1)
4423(2)
12143(1)
15(1)

P(1)
6458(3)
3446(4)
12404(3)
13(1)

P(2)
15830(3)
2562(4)
16258(3)
12(1)

P(3)
10734(3)
5955(4)
10455(3)
13(1)

P(4)
11734(3)
3290(4)
13971(3)
13(1)

O(1)
17064(10)
4879(11)
13171(8)
21(2)

O(2)
18296(9)
6739(11)
15301(8)
18(2)

O(3)
16870(8)
3389(11)
15694(7)
16(2)

O(4)
15103(8)
1224(11)
15406(7)
15(2)

O(5)
6490(11)
1916(11)
13112(8)
26(2)

O(6)
14774(9)
3689(11)
16552(7)
19(2)

O(7)
12049(9)
4756(11)
14770(7)
18(2)

O(8)
7301(8)
3181(12)
11476(7)
15(2)

O(9)
10310(9)
3554(12)
13177(7)
23(2)

O(10)
10274(8)
6338(11)
9180(7)
14(2)

O(11)
9519(8)
5411(11)
10942(7)
17(2)

O(12)
12834(9)
3044(11)
13268(8)
22(2)

O(13)
5025(9)
3816(13)
11717(7)
27(2)

O(14)
16593(9)
1744(11)
17396(7)
16(2)

O(15)
11910(8)
4737(10)
10678(7)
15(2)

O(16)
11263(9)
7603(10)
11073(8)
19(2)

O(100)
17377(10)
5871(15)
18463(9)
44(3)

N(1)
-54(13)
1995(16)
6233(11)
38(4)

N(2)
2018(11)
3070(14)
8592(10)
20(3)

N(3)
5812(10)
3682(14)
9246(9)
19(3)

C(1)
215(13)
3583(18)
6788(12)
23(3)

C(2)
1696(14)
3800(18)
7408(11)
20(3)

C(3)
3485(13)
2667(17)
9010(13)
21(3)

C(4)
4340(14)
4168(17)
9051(11)
20(3)

