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(a = 10,646(2), b = 5,867(1), c = 14,432(2) Å,  = 95,19(1) , V = 897,7(5) Å3, Z = 4, R/Rw = 

= 0,038/0,046), , -

. -

, R- , -

Ia,

. -

, .

: , Cu- , V- , -

, , .

 — 

 —  1968 .

 = 10,60, b = 5,86 c = 7,21 Å,  = 95 , C2/m [ 1 ]. -

,

 [ 2 ]. 

,

, , -

, .

 2357 Fhkl > 5,00 F , -

 Nicolett R3 

2 max = 75 , MoK - , ,

2  30 ./  0,2 0,2 0,25 . :

a = 10,646(2), b = 5,867(1), c = 14,432(2) Å,  = 95,19(1) , V = 897,7(5) Å3, Z = 4, 
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 Uis/eq, Å
2

x/a y/b z/c Uis/eq 100* x/a y/b z/c Uis/eq 100*

Cu1 0 0,7492(3) 0 0,76(1) O5 0,0772(4) 0,4606(8) 0,0997(3) 1,36(10) 

Cu2 0,24954(6) 0 0,49886(4) 0,63(2) O6 0,4262(4) 0,9532(8) 0,8983(3) 1,14(10) 

Cu3 0,24380(6) 0,4905(1) 0,50135(5) 0,88(2) O7 0,5011(13) 0,7960(8) 0,2483(9) 1,95(10) 

V1 0,00232(8) 0,2738(1) 0,87181(6) 0,61(2) OW1 0,3193(7) 0,2295(11) 0,7375(4) 3,2(2) 

V2 0,49457(8) 0,7720(2) 0,12562(6) 0,61(2) OW2 0,1688(12) 0,7522(12) 0,2586(5) 5,0(3) 

O1 0,5705(4) 0,0098(6) 0,0878(3) 0,87(9) H1 0,661(12) 0,247(13) 0,379(9) 1,7(29) 

O2 0,9322(4) 0,5021(8) 0,9140(3) 1,40(11) H2 0,352(14) 0,242(15) 0,138(11) 1,8(30) 

O3 0,3389(4) 0,7459(6) 0,5761(3) 0,66(8) H3 0,857(12) 0,848(21) 0,289(8) 8,4(29) 

O4 0,1558(5) 0,2439(6) 0,4252(4) 1,33(11) H4 0,808(11) 0,865(20) 0,781(8) 3,8(30) 

OH1 0,1585(4) 0,7517(6) 0,9391(3) 0,98(9) H5 0,625(17) 0,167(36) 0,201(13) 6,3(58) 

OH2 0,3438(3) 0,2534(6) 0,0561(3) 0,46(8) H6 0,170 0,620 0,215  

* Ueq = 1/3[U11a* 2a2 + … + 2U23b* c* bcos( )]. 
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d d d

Cu1—OH2 1,915(4) Cu3—OH2 1,912(4) V1—O6 1,622(5) O2—V1—O4 108,5(2) 

Cu1—OH1 1,972(4) Cu3—OH1 1,942(4) V1—O2 1,674(5) O2—V1— 6 108,8(2) 

Cu1—O1 1,999(4) Cu3—O4 1,998(5) V1—O4 1,746(5) O2—V1—O7 109,9(4) 

Cu1—O2 2,000(4) Cu3—O3 2,058(4) V1—O7 1,786(13) O4—V1—O6 108,4(2) 

Cu1—O5 2,323(5) Cu3—O1 2,321(5) 1,707 O4—V1—O7 111,5(4) 

Cu1—O6 2,369(5) Cu3—O6 2,572(5)   O6—V1—O7 109,6(4) 

 2,0963  2,1338    109,45 

Cu2—OH2 1,906(4)   V2—O5 1,684(5) O1—V2—O3 111,9(2) 

Cu2—OH1 1,927(4)   V2—O1 1,726(4) O1—V2—O5 108,4(2) 

Cu2—O4 1,955(5)   V2—O3 1,748(4) O1—V2—O7 105,9(4) 

Cu2—O3 2,044(4)   V2—O7 1,772(13) O3—V2—O5 110,8(2) 

Cu2—O2 2,391(5)   1,732 O3—V2—O7 111,3(4) 

Cu2—O5 2,454(5)     O5—V2—O7 108,2(4) 

 2,1128      109,42 
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 3  

(Cu—OH) , Å , Å U (V—O) , Å , Å U

Ia 1,930 0,018 0,63—0,88 1,779 0,007 0,61 

Ic 1,925 0,023 0,65—0,97 1,779 0,050 0,61—0,66 

P21/c 1,961 0,044 0,31—1,16 1,784 0,020 0,35—0,65 

Pn 1,927 0,030 0,40—0,92 1,780 0,080 0,00—2,41 
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OW1—H1—OH1 2,617(9) 0,88(13) 1,74(13) 178 

OW2—H2—OH2 2,656(7) 1,18(15) 1,52(15) 160 

OW2—H3—O2 3,139(8) 1,07(10) 2,10(10) 164 

OW2—H4—O6  2,971(8) 0,80(10) 2,20(10) 162 

OW1—H5—O1 2,941(9) 1,03(19) 1,92(19) 170 

OW1—H6—O5 2,955(9) 0,90(20) 2,00(10) 172 
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