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Final values of thermal parameters and their Fourier modulation amplitudes. The waves are sorted by the term (s for sinus, c for cosinus), m and n.

Atom Wave U11 U22 U33 U12 U13 U23

Ca 0.01628(6) 0.01628(6) 0.01192(5) 0.00577(6) 0.00166(3) -0.00166(3)
s,1,0 0.00455(6) 0.00455(6) 0.00088(10) 0.00424(8) 0.00011(5) -0.00011(5)
c,1,0 -0.00024(7) 0.00024(7) 0 0 0.00057(7) 0.00057(7)
s,0,1 -0.00080(7) 0.00080(7) 0 0 -0.00108(7) -0.00108(7)
c,0,1 -0.00377(7) 0.00377(7) 0 0 0.00129(8) 0.00129(8)
s,1,1 -0.00475(15) 0.00021(10) 0.00035(11) -0.00185(11) -0.00024(10) -0.00002(8)
c,1,1 -0.00100(11) 0.00120(10) 0.00045(13) 0.00035(8) 0.00079(12) 0.00088(11)
s,1,-1 -0.00021(10) 0.00475(15) -0.00035(11) 0.00185(11) -0.00002(8) -0.00024(10)
c,1,-1 0.00120(10) -0.00100(11) 0.00045(13) 0.00035(8) -0.00088(11) -0.00079(12)

Mg 0.00829(10) 0.00829(10) 0.01073(14) 0 0 0
s,1,0 0 0 0 0 -0.00042(13) -0.00046(14)
c,1,0 0.00035(13) -0.00017(13) 0.00069(14) 0.00016(11) 0 0
s,0,1 0 0 0 0 -0.00046(14) 0.00042(13)
c,0,1 -0.00017(13) 0.00035(13) 0.00069(14) -0.00016(11) 0 0
s,1,1 0 0 0 0 0.0008(2) -0.0002(2)
c,1,1 0.0000(2) -0.0004(2) 0.0010(2) 0.00038(19) 0 0
s,1,-1 0 0 0 0 0.0002(2) 0.0008(2)
c,1,-1 -0.0004(2) 0.0000(2) 0.0010(2) -0.00038(19) 0 0

Si 0.00821(5) 0.00821(5) 0.00833(7) 0.00086(7) 0.00001(4) -0.00001(4)
s,1,0 -0.00008(6) -0.00008(6) 0.00080(12) 0.00027(9) 0.00036(6) -0.00036(6)
c,1,0 0.00054(8) -0.00054(8) 0 0 -0.00007(6) -0.00007(6)
s,0,1 0.00047(9) -0.00047(9) 0 0 0.00008(6) 0.00008(6)
c,0,1 -0.00004(9) 0.00004(9) 0 0 0.00027(5) 0.00027(5)
s,1,1 0.00054(15) 0.00015(13) 0.00052(11) 0.00019(12) 0.00023(11) -0.00014(10)
c,1,1 -0.00006(14) -0.00014(13) 0.00024(15) 0.00008(12) 0.00036(11) 0.00008(9)
s,1,-1 -0.00015(13) -0.00054(15) -0.00052(11) -0.00019(12) -0.00014(10) 0.00023(11)



c,1,-1 -0.00014(13) -0.00006(14) 0.00024(15) 0.00008(12) -0.00008(9) -0.00036(11)
O(1) 0.0183(3) 0.0183(3) 0.0108(3) 0.0104(4) 0 0

s,1,0 0 0 0 0 0.0007(2) -0.0007(2)
c,1,0 -0.0038(5) 0.0038(5) 0 0 0 0
s,0,1 0 0 0 0 -0.0026(3) -0.0026(3)
c,0,1 -0.0024(5) 0.0024(5) 0 0 0 0
s,1,1 0 0 0 0 -0.0018(4) -0.0025(4)
c,1,1 0.0002(7) -0.0007(7) 0.0001(5) -0.0004(7) 0 0
s,1,-1 0 0 0 0 -0.0025(4) -0.0018(4)
c,1,-1 -0.0007(7) 0.0002(7) 0.0001(5) -0.0004(7) 0 0

O(2) 0.0205(2) 0.0205(2) 0.0087(2) 0.0059(3) -0.00134(14) 0.00134(14)
s,1,0 0.0019(2) 0.0019(2) 0.0011(2) 0.0017(3) -0.00051(17) 0.00051(17)
c,1,0 0.0028(3) -0.0028(3) 0 0 -0.0011(2) -0.0011(2)
s,0,1 -0.0025(3) 0.0025(3) 0 0 0.0006(2) 0.0006(2)
c,0,1 -0.0007(3) 0.0007(3) 0 0 -0.0002(2) -0.0002(2)
s,1,1 -0.0006(5) 0.0029(5) 0.0007(3) 0.0016(4) 0.0008(3) 0.0002(3)
c,1,1 -0.0034(5) 0.0018(4) 0.0002(2) -0.0006(4) 0.0014(3) 0.0021(3)
s,1,-1 -0.0029(5) 0.0006(5) -0.0007(3) -0.0016(4) 0.0002(3) 0.0008(3)
c,1,-1 0.0018(4) -0.0034(5) 0.0002(2) -0.0006(4) -0.0021(3) -0.0014(3)

O(3) 0.0233(3) 0.01018(18) 0.01485(18) -0.0050(2) 0.00508(18) -0.00104(15)
s,1,0 0.0036(4) -0.0005(2) 0.0021(2) 0.0004(2) 0.0014(2) 0.0004(2)
c,1,0 0.0085(4) 0.0005(2) 0.0027(2) -0.0022(2) 0.0059(2) -0.0018(2)
s,0,1 -0.0005(4) -0.0015(2) 0.0004(2) 0.0017(2) 0.0012(2) -0.0002(2)
c,0,1 0.0064(4) 0.0000(2) 0.0032(2) -0.0009(2) 0.0059(2) -0.00173(19)
s,1,1 0.0034(5) -0.0011(4) 0.0025(3) -0.0005(4) 0.0033(3) -0.0004(3)
c,1,1 0.0020(6) -0.0020(4) 0.0038(4) 0.0000(3) 0.0026(3) -0.0006(3)
s,1,-1 0.0039(5) -0.0008(4) 0.0005(3) -0.0001(4) 0.0026(3) -0.0008(3)
c,1,-1 0.0029(5) 0.0003(4) 0.0018(3) -0.0013(4) 0.0016(3) -0.0009(3)


