
P6 mc3

t3
a+b,
-a+b, c

k2
-b, a, c
( , ,0)¼ ¼

Cmc21

Zn
2b

1/3
2/3
0

S
2b

1/3
2/3

0,3748

M(1)
4a

0,9167
0,6250
0,0000

M(2)
4a

0,9167
0,1250
0,0000

X(1)
4a

0,9167
0,6250
0,3748

X(2)
4a

0,9167
0,1250
0,3748

Cu
4a

0,9183(3)
0,6342(3)
-0,2040(4)

Hg
4a

0,9720(1)
0,0428(1)
-0,3169(2)

I
4a

0,9075(1)
0,6283(1)
0,4037(1)

S
4a

0,8910(5)
0,1533(4)
0,3838(8)

M
4a

0
0,6667
0,0000

X
4a

0
0,6667
0,3748

Pna21

Pca21

k2
a, 2b, c
(0, ,0)½

M
4a

0,9167
0,2500
0,0000

X
4a

0,9167
0,2500
0,3748
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