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Numbering scheme of {1} (VT XRD experiment):
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Atom  Distanced 130K

[A]

c1 0.000 00131 00162
c2 0.676| 00165 0.0207
c2 0.676 00165 0.0207
c3 2.484] 00148 0.0186
c3 2.484 00148 0.0186
ca 3.290| 00174 00225
ca 3.290 00174 00225
cs 4.571] 00204 00279
cs 4.571 00204 00279
c6 5.105| 00221  0.0303
c6 5.105 00221 0.0303
c7 4.661] 00199 0.0266
c7 4.661 00199 0.0266
cs 3.419| 00162 0.0206
cs 3.419 00162 0.0206
co 3.404] 00250  0.0337
co 3.404 00250  0.0337
c10 3.885| 00364 0.0497
c10 3.885 00364 0.0497
c11 4.526| 00338  0.0457
c11 4.526 00338 0.0457
c12 3.636| 00192 0.0255
c12 3.636 00192 0.0255
c13 4.149| 00309 0.0433
c13 4.149 00309 0.0433
c1a 4.752| 00250  0.0342

0.0234
0.0319
0.0319
0.0280
0.0280
0.0358
0.0358
0.0463
0.0463
0.0492

0.1253]

1219 1214
1227 1213
1227 1213
1207 1218
1207 1218
1247 1218
1247 1218
1272 1231
1272 1231
1258 1234
1258 1234
1249 1218
1249 1218
1225 1196
1225 1196
1243 1199
1243 1199
1249 1191
1249 1191
1274 1208
1274 1.208
1238 1.208
1238 1.208
1301 1227
1301 1227
1260 1235

0923 0912 0937 0942
0936 0967 0943 0942
0936 0967 0943 0942
0938 0960 0928 0946
0938 0960 0928 0946
0965 0982 095 0946
0965 0982 095 0946
1021 1004 0978 0956
1021 1004 0978 0956
1023 0993 0967 0958
1023 0993 0967 0958
0998 0978 0960  0.946
0998 0978 0960  0.946
0949 0964 0941 0929
0949 0964 0941 0929
1006 0977 0955 0931
1006 0977 0955 0931
1019 0976 0960 0925
1019 0976 0960 0925
1009 0997 0979 0938
1009 0997 0979 0938
0991 0975 0952 0938
0991 0975 0952 0938
1046 0999 1000 0953
1046 0999 1000 0953
1021 1019 0969 0959

0930 0960
0936 0948
0936 0948
0946 0938
0946 0938
0957 0928
0957 0928
0924 0933
0924 0933
0935 0909
0935 0909
0928 0912
0928 0912
0934 0913
0934 0913
0940 0926
0940 0926
0920 0928
0920 0928
0938 0935
0938 0935
0938 0921
0938 0921
0939 0914
0939 0914
0910 0938

K . 0.0408 O N i K K K . . K . X
ca1 2111 00183 00243 00316 00408 00541 00720 00958  0.1260| 1328 1300 1201 1326 1331 1331 1315 0991 1001 0992 1030 1013 1014 1004 1.006| orr oo
c23 2.201) 00151 00200 00257 00343 00450 00612 00850  0.1187| 1325 1285 1335 1312 1360 1389 1396 0989 0989 1026 1019 1035 1059  1066| 1.026|
c23 2.201) 00151 00200 00257  0.0343 00450  0.0612  0.0850  0.1187| 1325 1285 1335 1312 1360 1389  1.396| 0989 0989 1026 1019 1035 1059  1.066| 1.026|
c19 2.288| 00157 00201 00259 00342 00453 00638 00921  0.1353| 1280 1289 1320 1325 1408 1444 1469 0955 0992 1015 1029 1072 1100 1122 1.041]
c19 2.288| 00157 00201 00259 00342 00453 00638 00921  0.1353| 1280 1289 1320 1325 1408 1444 1469 0955 0992 1015 1029 1072 1100 1122 1.041] e I
c39 2.306| 00183 00252 00327 00435 00577 00794 01073  0.1483 1377 1298 1330 1326 1376 1351 1382 1028 0999 1022 1030 1047 1030 1055 1.030|
c39 2.306| 00183 00252 00327 00435 00577 00794 01073  0.1483 1377 1298 1330 1326 1376 1351 1382 1028 0999 1022 1030 1047 1030 1055 1.030)
c17 2.264| 00148 00194 00253 00341 00457 00656 00943  0.1277| 1311 1304 1348 1340 1435 1438 1354 0978 1004 1036 1041 1092 109  1.034| 1.040|
c17 2.264] 00148 00194 00253 00341 00457 00656 00943  0.1277| 1311 1304 1348 1340 1435 1438 1354 0978 1004 1036 1041 1092 109 1034 1.040| ore|  aed
ca3 2.415| 00190 00251 00333 00448 00607 00853 01220 0.1673 1321 1327 1345 1355 1405 1430 1371 098 1021 1034 1052 1069 1090  1.047| 1.043]
ca3 2.415| 00190 00251 00333 00448 00607  0.0853 01220  0.1673 1321 1327 1345 1355 1405 1430 1371 0986 1021  1.034 1052 1069 1090  1.047| 1.043]
c18 2.620| 00158 00209 00269 00363 00487 00660 00870  0.1177| 1323 1287 1349 1342 1355 1318 1353 0987 0991 1037 1042 1031 1005 1033 1.018|
c18 2.620| 00158 00209 00269 00363 00487 00660 00870  0.1177| 1323 1287 1349 1342 1355 1318 1353 0987 0991 1037 1042 1031 1005 1033 1.018| o aom
caz 2.656| 00188 00255 00336 00449 00588 00793 01097  0.1570| 135 1318 133 1310 1349 1383 1431 1012 1014 1027 1017 102 1054 1093 1.035|
0.0449




