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AFLOW prototype command aflow --proto=A5B2_cI336_230_g2h_h-001

--params=a, y1, x2, y2, z2, x3, y3, z3, x4, y4, z4

Other compounds with this structure
Ta6Br15, Ta6Cl15, Ta6Zr15

• This is a body-centered cubic ordering of Zr6Cl15 molecules.

• This structure was first determined by (Corbett, 1978) and reprinted in (Corbett, 1982). The ICSD entry lists the earlier
paper as the reference.

• The ICSD using Ta6Cl15 as the prototype.
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ŷ + az2 ẑ (96h) Cl II

B27 = (y2 − z2) a1−
(
x2 + z2 − 1

2

)
a2+(

−x2 + y2 +
1
2

)
a3

= −a
(
x2 − 1

2

)
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ẑ (96h) Cl II

B41 =
(
−y2 + z2 +

1
2

)
a1 +

(x2 − y2) a2 + (x2 + z2) a3

= a
(
x2 − 1

4

)
x̂+ a

(
z2 +

1
4

)
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ẑ (96h) Cl II

B48 = −
(
x2 + y2 − 1

2

)
a1 −(

x2 + z2 − 1
2

)
a2 −(

y2 + z2 − 1
2

)
a3

= −a
(
z2 − 1

4

)
x̂−a

(
y2 − 1

4

)
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ŷ + a

(
z2 +

1
4

)
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ẑ (96h) Cl II

B72 =
(
x2 + y2 +

1
2

)
a1 +(

x2 + z2 +
1
2

)
a2 +(

y2 + z2 +
1
2

)
a3

= a
(
z2 +

1
4

)
x̂+ a

(
y2 +

1
4

)
ŷ + a

(
x2 +

1
4

)
ẑ (96h) Cl II

B73 = (y3 + z3) a1 + (x3 + z3) a2 +
(x3 + y3) a3

= ax3 x̂+ ay3 ŷ + az3 ẑ (96h) Cl III

B74 =
(
−y3 + z3 +

1
2

)
a1 −

(x3 − z3) a2 −
(
x3 + y3 − 1

2

)
a3

= −ax3 x̂− a
(
y3 − 1

2

)
ŷ + az3 ẑ (96h) Cl III

B75 = (y3 − z3) a1−
(
x3 + z3 − 1

2

)
a2+(

−x3 + y3 +
1
2

)
a3

= −a
(
x3 − 1

2

)
x̂+ ay3 ŷ − az3 ẑ (96h) Cl III

B76 = −
(
y3 + z3 − 1

2

)
a1 +(

x3 − z3 +
1
2

)
a2 + (x3 − y3) a3

= ax3 x̂− ay3 ŷ − a
(
z3 − 1

2

)
ẑ (96h) Cl III

B77 = (x3 + y3) a1 + (y3 + z3) a2 +
(x3 + z3) a3

= az3 x̂+ ax3 ŷ + ay3 ẑ (96h) Cl III

B78 = −
(
x3 + y3 − 1

2

)
a1 +(

−y3 + z3 +
1
2

)
a2−(x3 − z3) a3

= az3 x̂− ax3 ŷ − a
(
y3 − 1

2

)
ẑ (96h) Cl III

B79 =
(
−x3 + y3 +

1
2

)
a1 +

(y3 − z3) a2 −
(
x3 + z3 − 1

2

)
a3

= −az3 x̂− a
(
x3 − 1

2

)
ŷ + ay3 ẑ (96h) Cl III

B80 = (x3 − y3) a1−
(
y3 + z3 − 1

2

)
a2+(

x3 − z3 +
1
2

)
a3

= −a
(
z3 − 1

2

)
x̂+ ax3 ŷ − ay3 ẑ (96h) Cl III
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B81 = (x3 + z3) a1 + (x3 + y3) a2 +
(y3 + z3) a3

= ay3 x̂+ az3 ŷ + ax3 ẑ (96h) Cl III

B82 = − (x3 − z3) a1 −(
x3 + y3 − 1

2

)
a2 +(

−y3 + z3 +
1
2

)
a3

= −a
(
y3 − 1

2

)
x̂+ az3 ŷ − ax3 ẑ (96h) Cl III

B83 = −
(
x3 + z3 − 1

2

)
a1 +(

−x3 + y3 +
1
2

)
a2+(y3 − z3) a3

= ay3 x̂− az3 ŷ − a
(
x3 − 1

2

)
ẑ (96h) Cl III

B84 =
(
x3 − z3 +

1
2

)
a1 +

(x3 − y3) a2 −
(
y3 + z3 − 1

2

)
a3

= −ay3 x̂− a
(
z3 − 1

2

)
ŷ + ax3 ẑ (96h) Cl III

B85 =
(
x3 − z3 +

1
2

)
a1 +

(y3 − z3) a2 + (x3 + y3) a3

= a
(
y3 − 1

4

)
x̂+ a

(
x3 +

1
4

)
ŷ − a

(
z3 − 1

4

)
ẑ (96h) Cl III

B86 = −
(
x3 + z3 − 1

2

)
a1 −(

y3 + z3 − 1
2

)
a2 −(

x3 + y3 − 1
2

)
a3

= −a
(
y3 − 1

4

)
x̂−a

(
x3 − 1

4

)
ŷ−a

(
z3 − 1

4

)
ẑ (96h) Cl III

B87 = − (x3 − z3) a1 + (y3 + z3) a2 +(
−x3 + y3 +

1
2

)
a3

= a
(
y3 +

1
4

)
x̂− a

(
x3 − 1

4

)
ŷ + a

(
z3 − 1

4

)
ẑ (96h) Cl III

B88 = (x3 + z3) a1 +(
−y3 + z3 +

1
2

)
a2+(x3 − y3) a3

= −a
(
y3 − 1

4

)
x̂+a

(
x3 − 1

4

)
ŷ+a

(
z3 +

1
4

)
ẑ (96h) Cl III

B89 =
(
−y3 + z3 +

1
2

)
a1 +

(x3 − y3) a2 + (x3 + z3) a3

= a
(
x3 − 1

4

)
x̂+ a

(
z3 +

1
4

)
ŷ − a

(
y3 − 1

4

)
ẑ (96h) Cl III

B90 = (y3 + z3) a1 +(
−x3 + y3 +

1
2

)
a2−(x3 − z3) a3

= −a
(
x3 − 1

4

)
x̂+a

(
z3 − 1

4

)
ŷ+a

(
y3 +

1
4

)
ẑ (96h) Cl III

B91 = −
(
y3 + z3 − 1

2

)
a1 −(

x3 + y3 − 1
2

)
a2 −(

x3 + z3 − 1
2

)
a3

= −a
(
x3 − 1

4

)
x̂−a

(
z3 − 1

4

)
ŷ−a

(
y3 − 1

4

)
ẑ (96h) Cl III

B92 = (y3 − z3) a1 + (x3 + y3) a2 +(
x3 − z3 +

1
2

)
a3

= a
(
x3 +

1
4

)
x̂− a

(
z3 − 1

4

)
ŷ + a

(
y3 − 1

4

)
ẑ (96h) Cl III

B93 =
(
−x3 + y3 +

1
2

)
a1 −

(x3 − z3) a2 + (y3 + z3) a3

= a
(
z3 − 1

4

)
x̂+ a

(
y3 +

1
4

)
ŷ − a

(
x3 − 1

4

)
ẑ (96h) Cl III

B94 = (x3 − y3) a1 + (x3 + z3) a2 +(
−y3 + z3 +

1
2

)
a3

= a
(
z3 +

1
4

)
x̂− a

(
y3 − 1

4

)
ŷ + a

(
x3 − 1

4

)
ẑ (96h) Cl III

B95 = (x3 + y3) a1 +(
x3 − z3 +

1
2

)
a2 + (y3 − z3) a3

= −a
(
z3 − 1

4

)
x̂+a

(
y3 − 1

4

)
ŷ+a

(
x3 +

1
4

)
ẑ (96h) Cl III

B96 = −
(
x3 + y3 − 1

2

)
a1 −(

x3 + z3 − 1
2

)
a2 −(

y3 + z3 − 1
2

)
a3

= −a
(
z3 − 1

4

)
x̂−a

(
y3 − 1

4

)
ŷ−a

(
x3 − 1

4

)
ẑ (96h) Cl III

B97 = − (y3 + z3) a1 − (x3 + z3) a2 −
(x3 + y3) a3

= −ax3 x̂− ay3 ŷ − az3 ẑ (96h) Cl III

B98 =
(
y3 − z3 +

1
2

)
a1 +

(x3 − z3) a2 +
(
x3 + y3 +

1
2

)
a3

= ax3 x̂+ a
(
y3 +

1
2

)
ŷ − az3 ẑ (96h) Cl III

B99 = − (y3 − z3) a1 +(
x3 + z3 +

1
2

)
a2 +(

x3 − y3 +
1
2

)
a3

= a
(
x3 +

1
2

)
x̂− ay3 ŷ + az3 ẑ (96h) Cl III

B100 =
(
y3 + z3 +

1
2

)
a1 +(

−x3 + z3 +
1
2

)
a2−(x3 − y3) a3

= −ax3 x̂+ ay3 ŷ + a
(
z3 +

1
2

)
ẑ (96h) Cl III

B101 = − (x3 + y3) a1 − (y3 + z3) a2 −
(x3 + z3) a3

= −az3 x̂− ax3 ŷ − ay3 ẑ (96h) Cl III
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B102 =
(
x3 + y3 +

1
2

)
a1 +(

y3 − z3 +
1
2

)
a2 + (x3 − z3) a3

= −az3 x̂+ ax3 ŷ + a
(
y3 +

1
2

)
ẑ (96h) Cl III

B103 =
(
x3 − y3 +

1
2

)
a1 −

(y3 − z3) a2 +
(
x3 + z3 +

1
2

)
a3

= az3 x̂+ a
(
x3 +

1
2

)
ŷ − ay3 ẑ (96h) Cl III

B104 = − (x3 − y3) a1 +(
y3 + z3 +

1
2

)
a2 +(

−x3 + z3 +
1
2

)
a3

= a
(
z3 +

1
2

)
x̂− ax3 ŷ + ay3 ẑ (96h) Cl III

B105 = − (x3 + z3) a1 − (x3 + y3) a2 −
(y3 + z3) a3

= −ay3 x̂− az3 ŷ − ax3 ẑ (96h) Cl III

B106 = (x3 − z3) a1+
(
x3 + y3 +

1
2

)
a2+(

y3 − z3 +
1
2

)
a3

= a
(
y3 +

1
2

)
x̂− az3 ŷ + ax3 ẑ (96h) Cl III

B107 =
(
x3 + z3 +

1
2

)
a1 +(

x3 − y3 +
1
2

)
a2 − (y3 − z3) a3

= −ay3 x̂+ az3 ŷ + a
(
x3 +

1
2

)
ẑ (96h) Cl III

B108 =
(
−x3 + z3 +

1
2

)
a1 −

(x3 − y3) a2 +
(
y3 + z3 +

1
2

)
a3

= ay3 x̂+ a
(
z3 +

1
2

)
ŷ − ax3 ẑ (96h) Cl III

B109 =
(
−x3 + z3 +

1
2

)
a1 −

(y3 − z3) a2 − (x3 + y3) a3

= −a
(
y3 +

1
4

)
x̂−a

(
x3 − 1

4

)
ŷ+a

(
z3 +

1
4

)
ẑ (96h) Cl III

B110 =
(
x3 + z3 +

1
2

)
a1 +(

y3 + z3 +
1
2

)
a2 +(

x3 + y3 +
1
2

)
a3

= a
(
y3 +

1
4

)
x̂+ a

(
x3 +

1
4

)
ŷ + a

(
z3 +

1
4

)
ẑ (96h) Cl III

B111 = (x3 − z3) a1 − (y3 + z3) a2 +(
x3 − y3 +

1
2

)
a3

= −a
(
y3 − 1

4

)
x̂+a

(
x3 +

1
4

)
ŷ−a

(
z3 +

1
4

)
ẑ (96h) Cl III

B112 = − (x3 + z3) a1 +(
y3 − z3 +

1
2

)
a2 − (x3 − y3) a3

= a
(
y3 +

1
4

)
x̂− a

(
x3 +

1
4

)
ŷ − a

(
z3 − 1

4

)
ẑ (96h) Cl III

B113 =
(
y3 − z3 +

1
2

)
a1 −

(x3 − y3) a2 − (x3 + z3) a3

= −a
(
x3 +

1
4

)
x̂−a

(
z3 − 1

4

)
ŷ+a

(
y3 +

1
4

)
ẑ (96h) Cl III

B114 = − (y3 + z3) a1 +(
x3 − y3 +

1
2

)
a2 + (x3 − z3) a3

= a
(
x3 +

1
4

)
x̂− a

(
z3 +

1
4

)
ŷ − a

(
y3 − 1

4

)
ẑ (96h) Cl III

B115 =
(
y3 + z3 +

1
2

)
a1 +(

x3 + y3 +
1
2

)
a2 +(

x3 + z3 +
1
2

)
a3

= a
(
x3 +

1
4

)
x̂+ a

(
z3 +

1
4

)
ŷ + a

(
y3 +

1
4

)
ẑ (96h) Cl III

B116 = − (y3 − z3) a1 − (x3 + y3) a2 +(
−x3 + z3 +

1
2

)
a3

= −a
(
x3 − 1

4

)
x̂+a

(
z3 +

1
4

)
ŷ−a

(
y3 +

1
4

)
ẑ (96h) Cl III

B117 =
(
x3 − y3 +

1
2

)
a1 +

(x3 − z3) a2 − (y3 + z3) a3

= −a
(
z3 +

1
4

)
x̂−a

(
y3 − 1

4

)
ŷ+a

(
x3 +

1
4

)
ẑ (96h) Cl III

B118 = − (x3 − y3) a1 − (x3 + z3) a2 +(
y3 − z3 +

1
2

)
a3

= −a
(
z3 − 1

4

)
x̂+a

(
y3 +

1
4

)
ŷ−a

(
x3 +

1
4

)
ẑ (96h) Cl III

B119 = − (x3 + y3) a1 +(
−x3 + z3 +

1
2

)
a2−(y3 − z3) a3

= a
(
z3 +

1
4

)
x̂− a

(
y3 +

1
4

)
ŷ − a

(
x3 − 1

4

)
ẑ (96h) Cl III

B120 =
(
x3 + y3 +

1
2

)
a1 +(

x3 + z3 +
1
2

)
a2 +(

y3 + z3 +
1
2

)
a3

= a
(
z3 +

1
4

)
x̂+ a

(
y3 +

1
4

)
ŷ + a

(
x3 +

1
4

)
ẑ (96h) Cl III

B121 = (y4 + z4) a1 + (x4 + z4) a2 +
(x4 + y4) a3

= ax4 x̂+ ay4 ŷ + az4 ẑ (96h) Zr I

B122 =
(
−y4 + z4 +

1
2

)
a1 −

(x4 − z4) a2 −
(
x4 + y4 − 1

2

)
a3

= −ax4 x̂− a
(
y4 − 1

2

)
ŷ + az4 ẑ (96h) Zr I

B123 = (y4 − z4) a1−
(
x4 + z4 − 1

2

)
a2+(

−x4 + y4 +
1
2

)
a3

= −a
(
x4 − 1

2

)
x̂+ ay4 ŷ − az4 ẑ (96h) Zr I
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B124 = −
(
y4 + z4 − 1

2

)
a1 +(

x4 − z4 +
1
2

)
a2 + (x4 − y4) a3

= ax4 x̂− ay4 ŷ − a
(
z4 − 1

2

)
ẑ (96h) Zr I

B125 = (x4 + y4) a1 + (y4 + z4) a2 +
(x4 + z4) a3

= az4 x̂+ ax4 ŷ + ay4 ẑ (96h) Zr I

B126 = −
(
x4 + y4 − 1

2

)
a1 +(

−y4 + z4 +
1
2

)
a2−(x4 − z4) a3

= az4 x̂− ax4 ŷ − a
(
y4 − 1

2

)
ẑ (96h) Zr I

B127 =
(
−x4 + y4 +

1
2

)
a1 +

(y4 − z4) a2 −
(
x4 + z4 − 1

2

)
a3

= −az4 x̂− a
(
x4 − 1

2

)
ŷ + ay4 ẑ (96h) Zr I

B128 = (x4 − y4) a1−
(
y4 + z4 − 1

2

)
a2+(

x4 − z4 +
1
2

)
a3

= −a
(
z4 − 1

2

)
x̂+ ax4 ŷ − ay4 ẑ (96h) Zr I

B129 = (x4 + z4) a1 + (x4 + y4) a2 +
(y4 + z4) a3

= ay4 x̂+ az4 ŷ + ax4 ẑ (96h) Zr I

B130 = − (x4 − z4) a1 −(
x4 + y4 − 1

2

)
a2 +(

−y4 + z4 +
1
2

)
a3

= −a
(
y4 − 1

2

)
x̂+ az4 ŷ − ax4 ẑ (96h) Zr I

B131 = −
(
x4 + z4 − 1

2

)
a1 +(

−x4 + y4 +
1
2

)
a2+(y4 − z4) a3

= ay4 x̂− az4 ŷ − a
(
x4 − 1

2

)
ẑ (96h) Zr I

B132 =
(
x4 − z4 +

1
2

)
a1 +

(x4 − y4) a2 −
(
y4 + z4 − 1

2

)
a3

= −ay4 x̂− a
(
z4 − 1

2

)
ŷ + ax4 ẑ (96h) Zr I

B133 =
(
x4 − z4 +

1
2

)
a1 +

(y4 − z4) a2 + (x4 + y4) a3

= a
(
y4 − 1

4

)
x̂+ a

(
x4 +

1
4

)
ŷ − a

(
z4 − 1

4

)
ẑ (96h) Zr I

B134 = −
(
x4 + z4 − 1

2

)
a1 −(

y4 + z4 − 1
2

)
a2 −(

x4 + y4 − 1
2

)
a3

= −a
(
y4 − 1

4

)
x̂−a

(
x4 − 1

4

)
ŷ−a

(
z4 − 1

4

)
ẑ (96h) Zr I

B135 = − (x4 − z4) a1 + (y4 + z4) a2 +(
−x4 + y4 +

1
2

)
a3

= a
(
y4 +

1
4

)
x̂− a

(
x4 − 1

4

)
ŷ + a

(
z4 − 1

4

)
ẑ (96h) Zr I

B136 = (x4 + z4) a1 +(
−y4 + z4 +

1
2

)
a2+(x4 − y4) a3

= −a
(
y4 − 1

4

)
x̂+a

(
x4 − 1

4

)
ŷ+a

(
z4 +

1
4

)
ẑ (96h) Zr I

B137 =
(
−y4 + z4 +

1
2

)
a1 +

(x4 − y4) a2 + (x4 + z4) a3

= a
(
x4 − 1

4

)
x̂+ a

(
z4 +

1
4

)
ŷ − a

(
y4 − 1

4

)
ẑ (96h) Zr I

B138 = (y4 + z4) a1 +(
−x4 + y4 +

1
2

)
a2−(x4 − z4) a3

= −a
(
x4 − 1

4

)
x̂+a

(
z4 − 1

4

)
ŷ+a

(
y4 +

1
4

)
ẑ (96h) Zr I

B139 = −
(
y4 + z4 − 1

2

)
a1 −(

x4 + y4 − 1
2

)
a2 −(

x4 + z4 − 1
2

)
a3

= −a
(
x4 − 1

4

)
x̂−a

(
z4 − 1

4

)
ŷ−a

(
y4 − 1

4

)
ẑ (96h) Zr I

B140 = (y4 − z4) a1 + (x4 + y4) a2 +(
x4 − z4 +

1
2

)
a3

= a
(
x4 +

1
4

)
x̂− a

(
z4 − 1

4

)
ŷ + a

(
y4 − 1

4

)
ẑ (96h) Zr I

B141 =
(
−x4 + y4 +

1
2

)
a1 −

(x4 − z4) a2 + (y4 + z4) a3

= a
(
z4 − 1

4

)
x̂+ a

(
y4 +

1
4

)
ŷ − a

(
x4 − 1

4

)
ẑ (96h) Zr I

B142 = (x4 − y4) a1 + (x4 + z4) a2 +(
−y4 + z4 +

1
2

)
a3

= a
(
z4 +

1
4

)
x̂− a

(
y4 − 1

4

)
ŷ + a

(
x4 − 1

4

)
ẑ (96h) Zr I

B143 = (x4 + y4) a1 +(
x4 − z4 +

1
2

)
a2 + (y4 − z4) a3

= −a
(
z4 − 1

4

)
x̂+a

(
y4 − 1

4

)
ŷ+a

(
x4 +

1
4

)
ẑ (96h) Zr I

B144 = −
(
x4 + y4 − 1

2

)
a1 −(

x4 + z4 − 1
2

)
a2 −(

y4 + z4 − 1
2

)
a3

= −a
(
z4 − 1

4

)
x̂−a

(
y4 − 1

4

)
ŷ−a

(
x4 − 1

4

)
ẑ (96h) Zr I

B145 = − (y4 + z4) a1 − (x4 + z4) a2 −
(x4 + y4) a3

= −ax4 x̂− ay4 ŷ − az4 ẑ (96h) Zr I
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B146 =
(
y4 − z4 +

1
2

)
a1 +

(x4 − z4) a2 +
(
x4 + y4 +

1
2

)
a3

= ax4 x̂+ a
(
y4 +

1
2

)
ŷ − az4 ẑ (96h) Zr I

B147 = − (y4 − z4) a1 +(
x4 + z4 +

1
2

)
a2 +(

x4 − y4 +
1
2

)
a3

= a
(
x4 +

1
2

)
x̂− ay4 ŷ + az4 ẑ (96h) Zr I

B148 =
(
y4 + z4 +

1
2

)
a1 +(

−x4 + z4 +
1
2

)
a2−(x4 − y4) a3

= −ax4 x̂+ ay4 ŷ + a
(
z4 +

1
2

)
ẑ (96h) Zr I

B149 = − (x4 + y4) a1 − (y4 + z4) a2 −
(x4 + z4) a3

= −az4 x̂− ax4 ŷ − ay4 ẑ (96h) Zr I

B150 =
(
x4 + y4 +

1
2

)
a1 +(

y4 − z4 +
1
2

)
a2 + (x4 − z4) a3

= −az4 x̂+ ax4 ŷ + a
(
y4 +

1
2

)
ẑ (96h) Zr I

B151 =
(
x4 − y4 +

1
2

)
a1 −

(y4 − z4) a2 +
(
x4 + z4 +

1
2

)
a3

= az4 x̂+ a
(
x4 +

1
2

)
ŷ − ay4 ẑ (96h) Zr I

B152 = − (x4 − y4) a1 +(
y4 + z4 +

1
2

)
a2 +(

−x4 + z4 +
1
2

)
a3

= a
(
z4 +

1
2

)
x̂− ax4 ŷ + ay4 ẑ (96h) Zr I

B153 = − (x4 + z4) a1 − (x4 + y4) a2 −
(y4 + z4) a3

= −ay4 x̂− az4 ŷ − ax4 ẑ (96h) Zr I

B154 = (x4 − z4) a1+
(
x4 + y4 +

1
2

)
a2+(

y4 − z4 +
1
2

)
a3

= a
(
y4 +

1
2

)
x̂− az4 ŷ + ax4 ẑ (96h) Zr I

B155 =
(
x4 + z4 +

1
2

)
a1 +(

x4 − y4 +
1
2

)
a2 − (y4 − z4) a3

= −ay4 x̂+ az4 ŷ + a
(
x4 +

1
2

)
ẑ (96h) Zr I

B156 =
(
−x4 + z4 +

1
2

)
a1 −

(x4 − y4) a2 +
(
y4 + z4 +

1
2

)
a3

= ay4 x̂+ a
(
z4 +

1
2

)
ŷ − ax4 ẑ (96h) Zr I

B157 =
(
−x4 + z4 +

1
2

)
a1 −

(y4 − z4) a2 − (x4 + y4) a3

= −a
(
y4 +

1
4

)
x̂−a

(
x4 − 1

4

)
ŷ+a

(
z4 +

1
4

)
ẑ (96h) Zr I

B158 =
(
x4 + z4 +

1
2

)
a1 +(

y4 + z4 +
1
2

)
a2 +(

x4 + y4 +
1
2

)
a3

= a
(
y4 +

1
4

)
x̂+ a

(
x4 +

1
4

)
ŷ + a

(
z4 +

1
4

)
ẑ (96h) Zr I

B159 = (x4 − z4) a1 − (y4 + z4) a2 +(
x4 − y4 +

1
2

)
a3

= −a
(
y4 − 1

4

)
x̂+a

(
x4 +

1
4

)
ŷ−a

(
z4 +

1
4

)
ẑ (96h) Zr I

B160 = − (x4 + z4) a1 +(
y4 − z4 +

1
2

)
a2 − (x4 − y4) a3

= a
(
y4 +

1
4

)
x̂− a

(
x4 +

1
4

)
ŷ − a

(
z4 − 1

4

)
ẑ (96h) Zr I

B161 =
(
y4 − z4 +

1
2

)
a1 −

(x4 − y4) a2 − (x4 + z4) a3

= −a
(
x4 +

1
4

)
x̂−a

(
z4 − 1

4

)
ŷ+a

(
y4 +

1
4

)
ẑ (96h) Zr I

B162 = − (y4 + z4) a1 +(
x4 − y4 +

1
2

)
a2 + (x4 − z4) a3

= a
(
x4 +

1
4

)
x̂− a

(
z4 +

1
4

)
ŷ − a

(
y4 − 1

4

)
ẑ (96h) Zr I

B163 =
(
y4 + z4 +

1
2

)
a1 +(

x4 + y4 +
1
2

)
a2 +(

x4 + z4 +
1
2

)
a3

= a
(
x4 +

1
4

)
x̂+ a

(
z4 +

1
4

)
ŷ + a

(
y4 +

1
4

)
ẑ (96h) Zr I

B164 = − (y4 − z4) a1 − (x4 + y4) a2 +(
−x4 + z4 +

1
2

)
a3

= −a
(
x4 − 1

4

)
x̂+a

(
z4 +

1
4

)
ŷ−a

(
y4 +

1
4

)
ẑ (96h) Zr I

B165 =
(
x4 − y4 +

1
2

)
a1 +

(x4 − z4) a2 − (y4 + z4) a3

= −a
(
z4 +

1
4

)
x̂−a

(
y4 − 1

4

)
ŷ+a

(
x4 +

1
4

)
ẑ (96h) Zr I

B166 = − (x4 − y4) a1 − (x4 + z4) a2 +(
y4 − z4 +

1
2

)
a3

= −a
(
z4 − 1

4

)
x̂+a

(
y4 +

1
4

)
ŷ−a

(
x4 +

1
4

)
ẑ (96h) Zr I

B167 = − (x4 + y4) a1 +(
−x4 + z4 +

1
2

)
a2−(y4 − z4) a3

= a
(
z4 +

1
4

)
x̂− a

(
y4 +

1
4

)
ŷ − a

(
x4 − 1

4

)
ẑ (96h) Zr I

9



B168 =
(
x4 + y4 +

1
2

)
a1 +(

x4 + z4 +
1
2

)
a2 +(

y4 + z4 +
1
2

)
a3

= a
(
z4 +

1
4

)
x̂+ a

(
y4 +

1
4

)
ŷ + a

(
x4 +

1
4

)
ẑ (96h) Zr I
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