
NiSO4 50KV 300K full angle (0-40)
ATOM x y z sof U11 U22 U33 U23 U13 U12 Ueq B

Ni1 0.71056 0.71056 0.00000 0.5 0.01418 0.01418 0.01418 0.00058 -0.00058 -0.00150 0.01418 1.11961
0.00029 0.00002 0.00002 0.00000 0 0.00005 0.00005 0.00007 0.00005 0.00005 0.00006 0.00005 0.00395

S1 0.20934 0.20934 0.00000 0.5 0.01461 0.01461 0.02018 -0.00113 0.00113 -0.00064 0.01647 1.30042
0.00057 0.00004 0.00004 0.00000 0 0.00008 0.00008 0.00013 0.00010 0.00010 0.00011 0.00006 0.00474

O1 0.12091 0.12021 0.06583 1 0.04604 0.02210 0.02542 -0.00026 0.01091 -0.00819 0.03119 2.46266
0.00209 0.00022 0.00018 0.00006 0 0.00072 0.00048 0.00043 0.00039 0.00049 0.00041 0.00023 0.01816

O2 0.42361 0.17299 0.00038 1 0.01663 0.02505 0.04128 -0.00792 -0.00399 0.00447 0.02765 2.18316
0.00183 0.00014 0.00016 0.00007 0 0.00035 0.00041 0.00052 0.00047 0.00044 0.00029 0.00019 0.01500

OW1 0.67286 0.45329 0.05275 1 0.03264 0.02414 0.03023 0.01277 -0.01269 -0.01179 0.02900 2.28975
0.00204 0.00018 0.00018 0.00007 0 0.00055 0.00046 0.00052 0.00041 0.00042 0.00041 0.00024 0.01895

OW2 0.97037 0.74458 0.05613 1 0.01681 0.01911 0.03086 -0.00362 -0.00438 -0.00028 0.02226 1.75758
0.00168 0.00015 0.00014 0.00006 0 0.00036 0.00039 0.00048 0.00032 0.00033 0.00029 0.00018 0.01421

OW3 0.56587 0.85621 0.08495 1 0.02213 0.02145 0.01972 -0.00010 0.00148 0.00361 0.02110 1.66599
0.00192 0.00016 0.00016 0.00005 0 0.00041 0.00040 0.00036 0.00032 0.00032 0.00032 0.00016 0.01263

H1W3 0.51112 0.94412 0.07081 1 0.04146 3.27355
0.04392 0.00419 0.00374 0.00138 0 0.00669 0.52822

H2W3 0.49956 0.78617 0.11304 1 0.02777 2.19263
0.03786 0.00324 0.00340 0.00114 0 0.00554 0.43742

H1W1 0.59589 0.37252 0.04152 1 0.04424 3.49305
0.04877 0.00440 0.00419 0.00135 0 0.00734 0.57954

H2W1 0.73195 0.42883 0.08249 1 0.05484 4.32999
0.04899 0.00414 0.00450 0.00147 0 0.00849 0.67034

H1W2 1.04844 0.66251 0.04872 1 0.03072 2.42555
0.03891 0.00383 0.00353 0.00116 0 0.00577 0.45558

H2W2 1.02764 0.84818 0.06085 1 0.03603 2.84481
0.04323 0.00397 0.00347 0.00128 0 0.00644 0.50848


