Cartesian coordinates of Ru containing optimized structures
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34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69

[ NI
ONDBNRRPRPRRPRPRPOOOO®

PRPRRPRRPRPRPORRPRORPRRPOROODODRRPRPRREPRPRPORPRRPRORPRRPOROOODURRPRRRPORRPRLRREORR

cNoNoloNoNololoNololololoNoloNololoNoNololololNololoNolololoNololoNoloNoloNololoNoNolololoNoNoNolololoNoloNoloNoNoNoNeo e Ne)

[ T T T T T SO T T SN Y T T SO N S S B T S B B |
ORPOONORMNPMNPPWIUOWORNARAMDMNEPPRPWONEPNOPMNOOANOUTOUPRARWPRAROOOPRARWENNWENWW

[ T [ T T B
NPFPPRPWOOFRLRNWN

. 590914
. 218215
. 397520
. 946771
. 566797
. 110968
. 235965
. 327418
. 420575
. 229030
. 946533
. 973950
. 871679
. 178447
. 465414
. 502155
. 400368
. 116233
. 875533
. 151596
. 897213
. 167177
. 115309
. 411296
. 544253
. 328946
. 241813
. 172465
. 706996
. 658191
. 822222
. 260255
. 072880
. 097397
. 214981
. 931067
. 558182
. 741638
. 357213
. 964574
. 856213
. 823663
. 120365
. 129355
. 296362
. 838655
. 570766
. 511320
. 620619
. 588921
. 083681
. 349094
. 418511
. 843609
. 881047
. 310426
. 204247
. 274260
. 592194
. 702241
. 677496

WWORNANORPENNWOONOWUIARWNENNEAORNREPNRPPRPONOOROANNWNORPRPRPOORNRPORMONWRAD

. 005271

482462
712274
468110
455668
085696
545116
852797
389783
602142
423911
791071
641495
600818
927463
589784
526587
555259
537843
201172
555608
664709
131858
322356
540810
485072
017829
577631
558368
651393
868403
936925
291223
803410
028995
391876
699820
019356
910631
179409
773586
324728
003437
831306
955380
412556
862920
422481
059791
997853
465852
531398
344242
185756
977096
104309
545786
482971
959541

. 417350
. 574031

1
WARPRWUNWNNWRERPWNNRPPOOOROOORPRORPOOROOOORNORPPOOROORRPONONOR

. 281277
. 974200
. 799453
. 381599
. 310161
. 778804
. 458426
. 025881
. 687662
. 927027
. 610411
. 209218

076521
980356
742936
258844
968704
722097
955499
240705
405517
394812
697953
989175
283430
829296
168663
431181
427426
543265
433814
798234
572248
116709
185885
574021
518367
145621
784253
829505
907516
797991
157048
157811
787979
631947
638322
343234
000173
084541
045771
999255
133007
799012
856940
870491
514786
587439
554927

. 845878
. 387399



70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82
83
84
85
86

Cent er
Nunber

PRPRRPRRPRRPRPORRORRPROROOOD

At om ¢
Nunber

cNeoNoNoNololoNoNoNoloNoloNoNoNeNe)

-2,
-2,
-3,
-1
-2,
. 152266
-1
-3,
-4,
. 236649
-4,
-3,
-2,
. 781780
-3,
-4,
-4,

TS4a

093875
365372
380832
334511
832286

466943
859697
165851

080362
020550
019072

107421
368503
921259

PNWWROMNENOORREREOR

. 053665

284861
775374
819753
238287
461351
246218
731348
035275
337392
011516
672026
942326
230071

. 522702
. 728860
. 309862

1.
2
0.
1
3.
. 263487
2.
1.
0.
. 225793
3.
4.
3.
. 471491
1.
3.
3.

135289
438995
700220
361914
539431

760654
796528
498490

123726
459992
768532

932020
902496
017539

Coor di nat es (Angstrons)

OCoOoO~NOOR~WNE

WWWWWWWWNNNNNNNNNNRPRRPERPRPERRPRRERE
~NOUPRAWNRPRPOOO~NOUA~AWNPRPOOO~NOOOPMWNEO

PO, FPOOR,EFPOOOO

cNeoNoNoNololoNoNololololoNololololoNololololoNoNoloNololoNolololoNoNoNeNe]

ONPWWNNRARNON

1 1 1 1 1 1 1
ONWUIAWNODARWNW U

. 405464
. 034680
. 036968
. 315757
. 830477
. 406189
. 908743
. 128443
. 360373
. 407529
. 000004
. 130577
. 190033
. 366264

754593
769786
786433
577572
178141

. 952805
. 154309
. 863073
. 226499
. 407182
. 646932
. 664406
. 376939
. 639697
. 903788
. 743933
. 572855
. 726070

936605
016919

. 882221
. 673692
. 331586

. 511703
. 925097

811142
797480
093731
571259
379064

. 753823
. 389656
. 452128
. 076521
. 727350
. 053856
. 570640
. 662906
. 337250
. 945308
. 078760
. 813035
. 856167
. 728385
. 544228
. 389950
. 401002
. 357638
. 672306
. 271687
. 680404
. 772573
. 275910
. 754347
. 965135

321947
485770
287496

. 923294
. 233707

OPNPOOOOORRENOOOOD

. 121496
. 314732
. 221722
. 037130
. 458155
. 266460
. 216227
. 136504
. 467837
. 015605
. 211010
. 004003
. 318900
. 272743
. 465698
. 728805
. 946235
. 490017
. 240769
. 588399
. 791605
. 264707
. 597707
. 504044
. 890054

803083
543252
632173
744212
624015
277081
502973
080042
460433
247403

. 668264
. 954676



38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82
83

Cent er
Nunber

[
PRRPRPRPORPRRPRRONDMNNNRPRPRRPRPRRREPRPREPRPRPRRPRREPREPRPRRREPREPRPRPRRRERREPRERRRRERR

At om c
Nunber

[cNoNoloNoloNoNoNololololoNolololoNololololoNolololololololoNololoNoloNoloNololoNoloNoloNeNe]

1 1 1 1 1 1 1 1 1
CUWONNUIUINWRODOORARRNNNRORRPNREOR WW U

[
o -

TS4b

. 958877
. 940814
. 965857

553328
657192
668127
462269
972445
992222
644326
936813
355332
397327
920147
291135
796728
407141
766696

. 444513
. 585462
. 811413
. 589568
. 073401
. 805056
. 035221
. 511014
. 193181
. 444470
. 645341
. 664751
. 812236
. 599723
. 562850
. 230255
- 0.
. 479490
. 393430
. 145037
. 119698
. 470273
. 174598
. 855557
. 497838
.777129
. 493180
. 426542

313945

RPEPNDN

1 1 1 1 1 1 1 1 1
w P IN

[ T T T T T TR SR T |
N o

o

= W

P Wb

PR RPN

R e

[oNe)

oNe)

WROWAPWWAWWOOONNNE R

. 770235
. 414824
. 668074
. 417300
. 268372
. 009527
. 255817
. 992596
. 115719
. 886894
. 632422
. 353912
. 239605
. 879515
. 258794
. 7147822
. 844092
. 608175
. 337617
. 600203
. 996100
. 780492
. 621822
. 921537
. 446997
. 614285
. 107031
. 081649
. 360943
. 838199
. 481555

337058
126119
540181
603111
374159
651264
086437
620059
846429
896877
040489
758871
914192

. 809922
. 298265

POWNNORNWR

[ 1 [ T T B
P OPRPNNNNWNDN

CORRPNWWNO

. 922532
. 325177
. 986005

546390
788085
457991

. 503122
. 081180
. 440608
. 285302
. 820191
. 734966
. 619795
. 233792
. 564789
. 281747
. 577327
. 683083
. 376405
. 610081
. 103207
. 657081

176046
585470
619053
633388

. 607811
. 137924
. 491014
. 581248
. 543855
. 067133
. 128631
. 302274
. 130815
. 566879
. 572736
. 474963
. 619550
. 567516
. 348377
. 503574
. 383140
. 263190
. 177831
. 599890

Coor di nat es (Angstrons)

O~NO UL WNPE

DO, P OO

cNeoNoNoNoNoNoNe]

. 224469
. 157103
. 311394
. 951579
. 085978
. 419663
. 697394
. 626591

NPEPRRENNNN

. 484532
. 951666

722845
718942
952584

. 335061
. 412577
. 282062

. 031885
. 166361
. 046533
. 075236
. 958342
. 394720
. 126245
. 337336



10
11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69

FNQN

ANNNRPRPRPRPRRPRRPRPRPRPRPRRRPRRPRPRPRPRPRRPRPRPRPRPRPRREPRPRPRPRPRRPREPRPRPRPROIDIDDIDIDIDIDIDDIDIDIDDIDIDIDIODDDDO O OO

cNoNololoNololoNololololoNoloNololoNoNololololololoNoloNoloNoloNoNoloNoloNololoNoNololololoNoNolololoNoloNoloNoNoNoNeoNeNe)

[ T T T T B |
NOOTAWNWOIO

COORARNWNRPONNNRRORMRAODONWIIOW

1 [ T T T T B B
RPOOITWONNOIOTWWE

] ]
[oNe)

WRWWNNEAERO

. 417451
. 684980
. 891860

416175
490384
363219
260938
503373
654705

. 752283
. 156754
. 912473
. 600318
. 930300
. 926064
. 630362
. 843108
. 137077
. 883861
. 650106
. 821269
. 047755

130078
981064
754770
256205
085691
041224
272689
637043
032746
079710
016545
426218
558573
231341
680479
054461
150623
346313
565285
862406
156786
330038
215986

. 304246
. 398400
. 852603
. 348486
. 057082
. 206162
. 737384
. 314599
. 628905
. 716664
. 760394
. 936450
. 202402
. 921905
. 486980
. 300915

OCONNWFRWWNREFPWRAPE

CoORrNNREROOO

Or P ARPRREPRPEPRPO

. 728186
. 337251
. 424234
. 153997
. 441421
. 263823
. 306255
. 202387
. 227497
. 192155
. 270177
. 024847
. 028134
. 886023
. 680388
. 101220
. 432710
. 228776
. 778464
. 429948
. 756637

872273
657641
325416
209219
186392
748044

. 153838
. 888879
. 448232
.377271
. 248294
. 484344
. 349899
. 817120
. 804522
. 707788
. 444505
. 290434
. 279989
. 700221
. 942969
. 229337
. 159254
. 988881
. 306184
. 654243
. 785186
. 664868
. 038083
. 279026
. 079615
. 555775
. 532629

862125
918213
132358
398151
958249

. 579982
. 609791

oo o 1
PNFPONOONO

[ 1 [ T T B
RPOPFRPDNNMNNNWDNNO

POORRPNWNNO

CWNNOPWWNRENREOOOOORRENOOOOO

. 302238
. 196035
. 031043
. 450532
. 870152
. 858623
. 588545
. 324291
. 615175
. 775374
. 190408
. 506826
. 606636

920704
694778
501196
680743
685141
828037
400296
309606
334639
708524
425758
783725
284034
218864
497410
036196
461534
455540
291806

. 359703
. 000619
. 805020
. 939522
. 932751
. 970770
. 729341
. 460314
. 585167
. 339876
. 580796
. 696797
. 309928
. 489361
. 246932
. 533478
. 940984

569823
695182
539058
809254

. 063852
. 781518
. 383465
. 234614
. 260832
. 030188
. 304587
. 118678



70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82
83

PRRPRRPORRRRPORERO-N

Nunber

[cNoNololoNoNololoNoNoNoNeNe]

TS4c

POPOONMNOOROROOO

. 441445
. 558466

234089
653528
007040
086259
312585
387919
796165
702598
170186
770080

. 534949
. 587762

NNWAWROUTOUTWWWO

. 520330

660636
068508
717803
084386
106956
532313
725939
687439
607002
553410
830407
981951

. 546127

- 2.
-1.
-2.
-1.
-1.
-1.
-2.
- 0.
- 0.
1.
1.
1.
1.
0.

553527
458636
319771
503573
556814
516779
508857
755079
832755
089063
245096
004785
969495
996857

Coor di nat es (Angstrons)

OCO~NOOOUOTRAWNPE

P WWWWWWWWWWNNNNNNNNNNRPRPRPRPRPRPRPEPRPRPRRERERE
QOWO~NOUPRARWNPFPOOONOODUORARWNRPFPOOO~NOOUIAWNEO

[
ONBDNRRPRPRPRRPRRPODODODODOODDRRPOREOODO

ORO0OOOOURRRRPRPORERE

eNeoNoloNolololoNoNoloNolololoNolololoNololoNoNoNololololoNoNololololoNoNoNoNoe N

. 184208
. 074348

454134
778359
568318
707260
601443
695683
275523
152819
679018
509754
848202
345522
503311
502347
606881
259465
086722
423113
898593
119344
894140
332289
746078
014047
386188
380622
598708
572994
644673
254160

. 243904
. 730537
. 339199
. 403505
. 811863
. 664731
. 504436
. 604480

. 479110
. 516259
. 767118
. 885049
. 169963
. 711270
. 487384
. 961011
. 223627
. 346179
. 091856

183885
540278
803730
721350
389326
080207
083206
166862

. 807768
. 749665
. 030003
. 757991
. 529204
. 857716
. 085506
. 736582
. 034507
. 946708
. 336742
. 736169
. 745015
. 528740
. 033681
. 248856
. 164702
. 831079
. 036075
. 172257
. 110857

PORPRPROOORO

1 oo
NFPFPNOO

COPrOOOORRENENONN

. 354318
. 282823
. 816199
. 365530
. 319397
. 404629
. 465021
. 055174
. 862502

499302
570981

. 348388
. 045769
. 027200
. 808837
. 134573
. 045108
. 949770
. 643604
. 589464
. 190609
. 289173
. 033096

280966
599102
377972
455793
941401
222676
799553
474406

. 888965
. 878847
. 441749
. 002967
. 596580
. 101218
. 622962
. 313502
. 371061



41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82
83
84
85
86

Cent er
Nunber

PRPRRPRPRPRPORRPRORPRRFPORODODRRPRRPRREPRPRPORPRRPRORPRRPOROODODORRPRPREPREPREPORRLORR

At om c
Nunber

[cNeoNoloNoloNoNoNololololoNolololoNololololololoNolololololoNololoNoloNoloNololoNoNoNoloNeNe]

TS4d

. 733532
. 346690
. 459126
. 476508
. 670587
. 882847
. 609834
. 736120
. 933509
. 498878
. 441238
. 848011
. 413004
. 733185
. 313818
. 085066
. 535445
. 057026
. 541554
. 123590
. 582596
. 629304
. 428513
. 480279
. 279539
. 646386
. 257240
. 279867
. 741529
. 988153
. 736015
. 824980
. 061279
. 029595
. 685346
. 156304
. 121678
. 774861
. 288882
. 828263
. 566372
. 077344
. 726925
. 172954
. 986592
. 825810

PRPOONWHRHROONNNOONOUINIWANKANWRRENWRNNE

. 267097
. 192799
. 306982
. 467556
. 321109
. 994926
. 857084
. 663174
. 894716
. 929945
. 924896
. 474819
. 679606
. 405806
. 705985

173890
354524
994490
705550
673885
273108
192663
370227
867988
767594
412676
105312
015371
027916
741053
077632
358779
827624
440560
011239
884147
002006
483870
310692
348329
397058
593561
791480
029718

. 608853
. 277751

- 2.
- 0.
-1.
- 2.
-1.
- 2.
-1.
- 0.
- 2.
-1.
- 2.
-3.
-1.
-1.
- 0.
- 2.
-2.
- 0.
-1.
- 2.
0.
- 0.
-2.
- 2.
-3.
-1.
-2.
-3.

1
[

WOABRADWWWNRPFPWRPPWNNDPRPRP

039446
387223
929600
542192
245045
385755
729917
428916
692320
023685
549392
354344
193134
497067
866347
113317
683948
632319
720358
033447
036453
659495
411046
904200
578057
777633
893273
286141
. 586105
. 706622
. 793368
. 379666
. 289805
. 251443
. 243471
. 334953
. 835708
. 839232
. 353570
. 954935
. 289354
. 780015
. 291756
. 389932
. 008951
. 495809

Coor di nat es (Angstrons)

O~NO UL WNPE

DO, P OO

cNoNoNoNoNoNoNe]

. 911556
. 055455
. 487530
. 631998
. 423715
. 422785
. 170237
. 075844

PROWWWEN

. 351092

610529
733081
928030
880821

. 028030
. 217951
. 585545

. 152232
. 580995
. 729110
. 333273
. 951148
. 456742
. 235762
. 250296



10
11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69

[ NI
ONDBNRRPRPRRPRPRPOOOO®

PRPRRPRRPRPRPORRPRORPRRPORPROODODRRPRPRREPRPREPORPRRPRORPRRPOROOODURRPRRREPORRPRLRREORR

cNoNoloNoNololoNololololoNoloNololoNoNolololololNoloNolololoNololoNoloNoloNololoNoNololololoNoNolololoNoloNoloNoNoNoNeo e Ne)

POPWENWONONRPONONNREPRERRENWOORWWNOOOONORE

. 826967
. 683401
. 783966
. 032371
. 265443
. 663723
. 599959
. 325667
. 183747
. 520066
. 852812
. 859298
. 648443
. 831391
. 133718
. 483057
. 709572
. 127349
. 216159
. 483380
. 036708
. 951051
. 434681
. 735291
. 375171
. 824538
. 436801
. 432200

430278
763785
985767
217697
789027
528382
523571
296019
418539
539798
477032
259455
481563
126231
373339
973279
893148
372454
855102
916641
454324
367299
690218
953007
855021
521322
377069
801505
443151
653773
971233

. 389471
. 407972

[
OrPFrOo

L T T T T T T T T T T O Y TN SR SO TN TR SO T TR S T T SR TR |
NWPARNREFPWONNWOONEPENORPRWNORPFPWNOREEDNN

envoororWORWENNEO

. 750961
. 580782
. 237583
. 072663
. 495588
. 886533
. 408707
. 809102
. 943257
. 012761
. 167435
. 778692
. 926158

281037
624101
533215
438326
222151
892999
101867
481468
983623
787549
366245
379084

. 200053
. 083769
. 710734
. 870566
. 027632
. 149717
. 244448
. 754138
. 591731
. 418582
. 839209
. 151129
. 577667
. 090987
. 399861
. 671125
. 547645
. 816199
. 478490
. 457976
. 913346
. 550301
. 928874
. 041266
. 460992
. 139533
. 676518
. 130604
. 971911
. 161256
. 639126
. 435678
. 441956
. 165209
. 983597
. 780827

OCORRPRORONEN

1 1 1 1 1 1 1
WORARWWANPWRPONNRRPONNRENRRPOO

. 159013
. 049796
. 959198
. 871202
. 025934
. 822615
. 467346
. 650841
. 121481
. 953881
. 537015
. 308645

844818
555880
325622

. 025314
. 077612
. 415899
. 935996
. 620017
. 319556
. 637458
. 205078
. 189175
. 341651
. 231031
. 044756
. 798929
. 932517
. 492105

318554
398930
387039
478313
953942
981354
466135
084428
465715
915996
425968

. 494895
. 142277
. 624291
. 145395
. 503388
. 651887
. 330020
. 531035
. 396783
. 864237
. 685438
. 476963
. 300853
. 057917
. 490993
. 703087
. 328200
. 769670
. 784210
. 998345



70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82
83
84
85
86

Cent er
Nunber

PRPRRPRRPRRPRPORRORRPROROOOD

At om ¢
Nunber

cNeoloNoNololoNoNolNoloNoloNoNoNeNe)

5a

GOrowWwhrARUIENWONAENDN

. 721670
. 491965

194624
536151
428331
667361
450446
117567
437851
390363
894694
263282
166995
162620

. 928215
. 536743
. 191311

WANPWAWOORNNWRONE

. 256553
. 499452
. 821166

548236
635267
244387
826038
957514
560077
070883
214220
500633
959552
629699
182743

. 029799
. 010912

. 198527
. 670851
. 104107
. 245309
. 254825
. 725511
. 618072
. 550637
. 931860

704718

. 285986
. 908384
. 763904
. 482400
. 610770
. 069328
. 325624

Coor di nat es (Angstrons)

OCoOoO~NOOR~WNE

WWWWWWWWNNNNNNNNNNRPRRPERPRPERRPRRERE
~NOUPRAWNRPRPOOO~NOUA~AWNPRPOOO~NOOOPMWNEO

PO, FPOOR,EFPOOOO

ecNeoNoNolololoNoNoloNololoNolololololololololoNoNoloNololoNolololoNoNoNeNe]

CNWUOAWNOERWUNWAODOINAWWNNERARENORORWNNNEROR

. 460529
. 046913

962866
201812
821983
578762
167928
146928
184283
397869
997138
062195
185472
400851
767949
781093
783300
582617
180892
966260
158990
875220
249859
458945
672673
593586
377448
663273
953318
824390
493812
631982
912439
083239

. 963092
. 684346
. 177512

. 169718
. 843337

589275
497478
972622
224339
189552

. 291387
. 885456
. 437949
. 135935
. 721259
. 318405
. 504450
. 827210
. 299019
. 115418
. 102144
. 038075
. 928895
. 945295
. 475981
. 604806
. 408261
. 470125
. 170477
. 034252
. 489536
. 923937
. 217992
. 144329
. 834888

092326
675523

. 990391
. 726571
. 196495

OPPrOOO0OO0ORRENOOOOD

. 000465
. 351534
. 367392
. 139790
. 654973
. 042916
. 051275
. 935130
. 663649
. 059677
. 084235
. 093266
. 443605
. 468900
. 306093
. 613827
. 081767
. 359731
. 161262
. 440317
. 943141
. 296161
. 416153
. 417640
. 862283

805069
531941
559358
776110
468435
024429
785684
309021
943267
711351

. 237574
. 888285



38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82
83

Cent er
Nunber

[
PRRPRPRPORPRRPRRONDMNNNRPRPRRPRPRRREPRPREPRPRPRRPRREPREPRPRRREPREPRPRPRRRERREPRERRRRERR

At om c
Nunber

[cNoNoloNoNoNoNoNololololoNolololoNolololololololololololololNololoNoloNoloNololoNooNoloNeNe]

5b

COORrRARERNNNRORNNRRPRPORWRAOD

[ T T T T B B
OQUTWONNOUIOITWN P

[ T T B [ T T B 1
ONPWPMNWOOOOOOOPR

. 080982
. 086203
. 977297

307560
611559
730173
416517
958164
093588
603159
962379
345528
421238
849719
332980
829319
427275
771682

. 503990
. 610007
. 805666
. 629383
. 391054
. 158543
. 056531
. 573081
. 240963
. 524365
. 782943
. 502566
. 775454
. 585628
. 573217
. 393899
. 220792
. 575546
. 140949
. 329764
. 934824
. 808407
. 568352
. 154625
.077114
. 272728
. 307635
. 225340

[ T T T T T B B
w N

[ T T T T T TR SR T |
N o

o

P WAPRPNWN

P Wb

PFRPNFRPWN

ON P

[oNe)

oNe)

WROWAWWPPRWWOOONNE PR

. 888899
. 443292
. 021551
. 789001
. 312754
. 313337
. 569503
. 239728
. 081566
. 734939
. 577402
. 306200
. 191134
. 078088
. 458025
. 951653
. 888539
. 909796
. 570930
. 7187264
. 259372
. 652184
. 224046
. 756884
. 134774
. 906181
. 191768
. 290586
. 269853
. 383243
. 850834

349922

. 067344

638027
584516
300395
800570
256491
538411
336492
389054
344488
368089
347333

. 632699
. 372605

POWNNORNNER

[ 1 [ T T B
RPOPRPNRPFEPNNWNDN

1
NOOOROORRLRNWWNO

[ [ T T T T T |
OFRPPFPOOOFFFNEFLDNO

. 318003
. 691579
. 910992

745515
829955
537859
653774

. 213801
. 149446
. 522051
. 699564
. 652643
. 494572
. 052350
. 542680
. 864517
. 425386
. 841665
. 151200
. 433489
. 264444
. 754901
. 036326

645713
510119
670469
480277
202796
157590
766399
924336
045614

. 228818
. 208773
. 136380
. 538577
. 542369
. 471200
. 394491
. 647150
. 921400
. 001817
. 957318
. 759866
. 328023
. 563358

Coor di nat es (Angstrons)

O~NO UL WNPE

DO, P OO

cNeoNoNoNoNoNoNe]

. 116238
. 398225
. 118880
. 723042
. 963260
467772
. 767990
. 518607

NPEPRENNNN

. 329253
. 792239

617861
499593
927999

. 532890
. 400301
. 340459

. 237722
. 318478
. 323121
. 331785
. 209148
. 389343
. 007518
. 222725



10
11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69

FNQN

ANNNRPRPRPRPRRPRRPRPRPRPRPRRRPRRPRPRPRPRPRRPRPRPRPRPRPRREPRPRPRPRPRRPREPRPRPRPROIDIDDIDIDIDIDIDDIDIDIDDIDIDIDIODDDDO O OO

cNoNoloNoNololoNololololoNoloNololoNoNololololololoNolololoNoloNoNoloNoloNololoNoN ol olololoNoNolololoNoloNoloNoNoNoNeoNeNe)

[ T T T T B |
NO O1OTWWWOol o

COORWRNWRPOONNNRPRPORRWOWOIONWIOW

[ T T T |
~NOTOoTWwWwwiN

WWWWNNRANRO

. 548325
. 771908
. 032716

289877
201521
338150
063166
385356

. 449592
. 716001
. 233403
. 777051
. 672721
. 907210
. 167351
. 801051
. 009729
. 115499
. 954487
. 698164
. 911481

133935
172660
980130
757855
260473
124319
999998
101731
750054
236858
298269
019990
568018
522354
593805
394754
756598
796861
226720
427539
839040
880657
357347
105986

. 081788
. 318480
. 108872
. 253965
. 666117
. 447663
. 641261
. 505914
. 607967
. 755511
. 889734
. 054717
. 098268
. 006612
. 508251
. 220605

P ONNWNWWERERNRAPE

CoOrNRRERNOOO

Or P ARPRREPRPEPRPO

. 711773
. 043139
. 352088
. 231993
. 926524
. 140802
. 573566
. 156233
. 500534
. 075885
. 150552
. 113792
. 206996
. 790040
. 445056
. 923098
. 229938
. 101163
. 985937
. 546200
. 644330

686107
613758
497797
462925
446123
643554

. 430626
. 864055
. 421847
. 088643
. 986872
. 252693
. 832733
. 697541
. 739982
. 200287
. 924381
. 941346
. 238016
. 670727
. 341743
. 658767
. 889557
. 085123
. 381802
. 761894
. 177662
. 538413
. 029690
. 035064
. 188029
. 740009
. 791196

065068
690595
776450
421975
884420

. 725805
. 555728

POWNNRPRWWNORNRPOOOOORRENOOOOO

[ T T B
NNNWNN

. 208463
. 288857
. 160466
. 558724
. 672983
. 901588
. 495234
. 264424
. 637145
. 702997
. 273808
. 739233
. 455432

905482
795598
538855
601413
785129
552656
439632
263657
398682
788471
501040
839550
548544
312988
585920
037917
438504
190108
590876

. 378309
. 008746
. 757962
. 014605
. 805770
. 558262
. 590477
. 356018
. 482863
. 401834
-2.
. 561795
. 547656
. 755478
. 040313
. 848169
. 860394
. 675873
. 578291
. 693164
. 465853
. 304013
. 572297
. 350062
. 172273
. 056104
. 189191
. 276600
. 124726

623680



70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82
83

PRRPRRPORRRRPORERO-N

Nunber

[cNoNololoNoNololoNoNoNoNeNe]

5¢

POPOONOOOOROOO

. 173240

715604

. 415617

808039
129083
961482
398986
528287
527104
683941
012269
716258

. 518061
. 514700

NORBOWOOADWDNWO

274201
552636
929637
647162
956442
973418
373165
632989
631167
652553
516882
018224
091194

. 577496

- 2.
-1.
-2.
-1.
-1.
-1.
-2.
- 0.
-1.
0.
0.
0.
1.
0.

543574
631448
479965
689158
754510
682242
731497
991891
200951
913905
923710
901684
835476
750121

Coor di nat es (Angstrons)

OCO~NOOOUOTRAWNPE

P WWWWWWWWWWNNNNNNNNNNRPRPRPRPRPRPRPEPRPRPRRERERE
QOWO~NOUPRARWNPFPOOONOODUORARWNRPFPOOO~NOOUIAWNEO

[
ONBDNRRPRPRPRRPRRPODODODODOODDRRPOREOODO

ORO0OOOOURRRRPRPORERE

eNeoNoloNoNololoNoNolololololoNolololoNololoNoNoNololololoNoNololololoNoNoNoNoe N

. 593714
. 898299

720447
027512
759180
063858
218914
028081
703491
561968
720474
511971
187280
056945
250107
816338
582625
667029
138201
208620
612056
375200
876742
460587
669081
096905
907013
610007
572570
259366
664571
165987

. 446836
. 485043
. 322148
. 420347
. 896233
. 863720
. 390119
. 7122766

. 579209
. 790977
. 931211
. 083352
. 297279
. 765250
. 600163
. 759971
. 365496
. 776472
. 781742
. 899166
. 023203

024707
918151
888624
112460
461558
172985
676990

. 664542
. 223206
- 0.
. 417339
. 622428
. 731906
. 614515
. 115113
. 155156
. 443128
. 231717
. 898671
. 746776
. 619879
. 283588
. 610156
173177
. 614435
. 646951
. 091915

785408

. 435713
. 106702
. 905729
. 515086
. 287134
. 374658
. 440147
. 246561

766309
384052

. 353203
. 113775
. 097292
. 061530
. 829622
. 287965
. 008545
. 854115
. 608510
. 307853
. 878815
. 070830
. 089038

414071
137465
062073
743828
374616
025625

. 033928
. 018094
. 668787
. 030860
. 797424
. 030173
. 254890
. 267410
. 684713
. 881459
. 170403



41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82
83
84
85
86

Cent er
Nunber

PRPRRPRPRPRPORRPRORPRRFPORODODRRPRRPRREPRPRPORPRRPRORPRRPOROODODORRPRPREPREPREPORRLORR

At om c
Nunber

[cNoNoloNoNoNoNoNololololoNolololoNololololololololololololoNololoNoloNololololoNoloNoloNeNe]

5d

. 973091
. 321490
. 697515
. 876816
. 815323
. 172017
. 768780
. 716291
. 290623
. 598634
. 755638
. 281473
. 987546
. 151701
. 100929
. 348985
. 623899
. 867961
. 701699
. 395720
. 658528
. 760671
. 764600
. 468219
. 022257
. 995602
. 065538
. 388044
. 385558
. 211849
. 233877
. 804380
. 378865
. 734514
. 088364
. 784340
. 290557
. 650977
. 045583
. 308243
. 483828
. 895506
. 724031
. 423596
. 622833
. 212685

. 855879
. 176014
. 519370
. 410606
. 921485
. 127144
. 760400
. 109023
. 487049
. 560860
. 820038
. 131457
. 028489
. 923220
. 710247

856436
279435
082225
447008
066372
847882
070318
963855
919832
128362
548940
903629
922002
196499
269878
380161
119064
397537
279544

. 316270
. 366891
. 195198
1.
. 888643
. 098812
. 060481
. 484390
. 184848
. 095757
. 145295
. 263434

324991

WARARNWANWWRPWRPRPWONRREPRO

. 637653
. 260938
. 592350
. 081928
. 693638
. 592459
. 169146
. 750803
. 610446
. 250171
. 211258
. 047216
. 575668
. 019734
. 480656
. 453698
. 498829
. 205542
. 838586
. 017712
. 417992
. 714296
. 438618
. 783955
. 406722
. 763687
. 873340
. 817779
. 439779
. 612884
. 898493
. 909933
. 318145
. 343046
. 212378
. 749434
. 356464
. 241345
. 738329
. 658984
. 525249
. 023815
. 547579
. 023852
. 709076
. 053750

Coor di nat es (Angstrons)

O~NO UL WNPE

DO, P OO

cNoNoNoNoNoNoNe]

. 127424
. 984220
. 352118
. 499368
. 289458
. 595816
. 325035
. 164458

PROWWWEN

. 322029
. 540569

707341
874296
872558
187885

. 087161
. 490663

. 062769
. 516601
. 604247
. 462582
. 820446
. 381172
. 176718
. 231263



10
11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69

[ NI
ONDBNRRPRPRRPRPRPOOOO®

PRPRRPRRPRPRPORRPRORPRRPROROODODRRPRPRREPRPRPORPRRPRORPRRFPOROODODURRPRRREPORRPRLRREORR

cNeoNoloNoNololoNololololoNoloNololoNoNololololololoNolololoNololoNoloNoloNololoNoNolololoNoNoNolololoNoloNoloNoNoNoNeoNeNe)

PONWENWONWOWRPWONONNEPREPRENWOORWWNOOOONORE

. 906499
. 815283
. 973846
. 234323
. 388244
. 885677
. 689379
. 558949
. 234891
. 551116
. 826072
. 827119
. 644274
. 791774
. 116724
. 514550
. 575370
. 943452
. 064478
. 361252
. 904131
. 851959
. 157966
. 753645
. 305804
. 696558
. 458893
. 412483

370211
718343
978549
115525
709642
572716
429879
240048
398719
412047
602348
352155
367810
041265
212789
832846
940147
429652
901773
970286
540692
417338
740773
031916
893690
545496
473006
895651
537858
735462
057824

. 510943
. 496523

[
OrPFrOo

[ T T T T T TR SR T | L T T T T T TR S T T S NN TN TR SN T TR B
NWPARARNENNNWOOREPNORPRWWONRERPWNONEEDNDN

envooNkERrRWOARWORERNNEO

. 664119
. 472898
. 098495
. 923555
. 394485
. 731611
. 485509
. 654151
. 866403
. 947770
. 180210
. 730226
. 776314

371460
700220
690232
550085
267175
087929
220851
463876
128740
020583
609531
478271

. 238466
. 093950
. 831450
. 963977
. 235709
. 002070
. 437349
. 814489
. 619664
. 718090
. 026607
. 379846
. 855152
. 266703
. 619161
. 029954
. 875565
. 164096
. 732713
. 396223
. 768772
. 508274
. 863302
. 834952
. 311096
. 015682
. 568370
. 094865
. 990509
. 966628
. 374337
. 232600
. 345768
. 061620
. 744408
. 575104

. 159038
. 029739
. 016559
. 947499
. 031382
. 895663
. 427966
. 752085
. 119401
. 986745
. 509447

272096
936208
515157
310968

. 982942
. 056465
. 587152
. 763529
. 743624
. 179431
. 707548
. 263562
. 365983
. 392882
. 153104
. 052099
. 760233
. 785529
. 455741

330345
216270
178444
339348
881046
904370
503897
904297
206401
781854
357648

. 471080
. 937917
. 390494
. 206616
. 523906
. 759957
. 429023
. 612717
. 378379
. 848448
. 858114
. 533322
. 155029
. 189454
. 543023
. 821087
. 533926
. 989775
. 962325
. 088558



70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82
83
84
85
86

Cent er
Nunber

PRPRRPRRPRRPRPORRORRPROROOOD

At om ¢
Nunber

cNeoNoNoNololoNoNolNoloNolNoNoNoNeNe)

TS6a

GOrowWwhrARUIENWONAENDN

. 7127934
. 465037

198478
569921
410117
607535
424364
131752
408160
415060
875977
220633
181251
174756

. 977819
. 527057
. 137431

NANPWARWOORNNWERONE

. 270475
. 476195
. 833495

602650
629030
181553
799688
989400
528721
031514
210194
468592
990901
660695
257493

. 040749
. 965256

POPOORPOORPOOROROOO

. 098078
. 812583
. 022477

137274
469811
861637
737063
345278
054137
610135
533851
149749
544070
254764

. 401118
. 234197
. 573884

Coor di nat es (Angstrons)

OCoOoO~NOOR~WNE

WWWWWWWWNNNNNNNNNNRPRRPERPRPERRPRRERE
~NOUPRAWNRPRPOOO~NOUA~AWNPRPOOO~NOOOPMWNEO

PO, FPOOR,EFPOOOO

cNeoNoNoNolololoNololololoNololololoNololololoNoNoloNololoNolololoNoNoNeNe]

CNWERWNOEARWUNWHAODOINAWNNNERARENORORWNNWRENOR

. 617716
. 161202

132438
408778
015882
597178
055208
027905
354112
392297
961971
086518
560459
372764
666934
344104
931902
330203
972607
683558
270895
875262
114824
532470
601697
719847
467692
791334
924036
945889
538665
687541
868416
925226
790161

. 610813
. 198437

. 810398
. 898380

636178
755099
123532
689972
637371

. 686361
. 105551
. 290702
. 098084
. 513116
. 514748
. 219505
. 075345
. 998022
. 794383
. 468036
. 292641
. 423595
. 783776
. 338128
. 014216
. 480542
. 590769
. 509801
. 709510
. 278911
. 150688
. 019261
. 292123
. 551508

728455
656685

. 403022
. 223696
. 227187

COrPOOOOORRPWOOROD

. 350908
. 883065
. 795711
. 598630
. 200993
. 501976
. 448110
. 391369
. 920529
. 347896
. 109273
. 919366
. 506832

251040

. 612257
. 197745
. 081250
. 195920
. 730730
. 535963
. 692881
. 614508
. 012755
. 433176
. 561787

005538
719909
597074
628995
318924
058704
368248
344830
379739
696020

. 986865
. 093945



38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82
83

Cent er
Nunber

[
PRRPRPRPORPRRPRRONDMNNNRPRPRRPRPRRREPRPREPRPRPRRPRREPREPRPRRREPREPRPRPRRRERREPRERRRRERR

At om c
Nunber

[cNoNoloNoNoNoNoNololololoNolololoNolololololololololololololNololoNoloNololololoNol oo loNeNe]

COOUWRENNERPORNWRERORWWOO

[ T T T T B B
OQUTWONNOITOITWN P

[ T T B [ T T B 1
ONPWPNWORPROOOOOR

TS6b

. 848085
. 825334

717377
611362
655301
954020
972449
458759
072102
567890
326665
361399
601029
529545
170579
737552
973080
025000
775069

. 368429
. 350048
. 766936
. 493702
. 317508
. 257534
. 491745
. 408274
. 567701
. 977824
. 644715
. 746249
. 589416
. 551603
. 329174
. 096730
. 170495
. 287851
. 278241
. 278912
. 425519
. 750672
. 407385
. 410648
. 359201
. 474696
. 056463

. 804190
. 131387
. 490691
. 738106
. 886577
. 323410
. 593857
. 410883
. 912667
. 223946
. 658162
. 097086
. 664966
. 253237
. 684676
. 809410
. 694284
. 540158
. 190966
. 028211
. 754830
. 007775
. 468897
. 075770
. 216856

1.337498

WRONWNNPWNWOORRENROOOO

. 143812
. 666939

994093
821921
141318
198471
864352
148303
670471
035167
509134
764084
966026
299405
690992
643521
727438
457103

. 618119
. 537109

NOWNNERNNE

1
NOOOROORENWWN

1 [ T T T T T T R
OONPFPOFLNNNDNNO

. 934661
. 501840
. 507235

916292
775836
933614
586843
122402

. 773730
. 329937
- 2.
. 196988
. 206914
. 441013
. 169499
. 253048
. 549866
. 438249
. 157534
. 423889
. 784255
. 843137
. 489123
. 710636

004251

446616

. 538676

303099
265604
184668
174003
087614
506625

. 716147
. 090185
. 266208
. 601555
. 189632
. 990707
. 133522
. 457320
. 585108
. 710424
. 692225
. 465686
. 441971
. 007897

Coor di nat es (Angstrons)

O~NO UL WNPE

DO, P OO

cNoNoNoloNoNoNe]

. 496468
. 443996
. 520810
. 147546
. 308786
. 466122
. 693458
. 600130

NEREEDMDDDE

. 893426

952125
147626
007765
396632
940634
360936

. 280718

. 107291
. 373008
. 157616
. 173053
. 001287
. 534098
. 178840
. 084559



10
11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69

FNQN

ANNNRPRRPRPRRPRRPRPRPRPRPRRPRRPRRPRPRPRPRPRRPRPRPRPRPRPRRPREPRPRPRPRRPREPRPRPRPROIDIDDIDIDIDIDIDDIDIDIDDIDIDIDIODDIDOD O OO

cNoNoloNoNololoNololololoNoloNololoNoNololololololoNolololoNolooNoloNoloNololoNoNololololoNoNolololoNoloNoloNoNoNoNoNeNe)

]
o

CPRPOOWINNONUTWWNDIOIOIAWNNNRPOONNNREPRPORWRAIONRMIOWNNUIOWWWATTWWWWNNERRENO

. 410688
. 078295
. 874416

335986
073808
521814
027440
230857
398235
877801
179810
806702
731979
851106
138289
789094
054423
120550
081223
728414
874919
141022
293500
165815
899661
277651
280530
268461
948505
645209
062625
487190
455873
946147
567998
178325
118165
892442
492508
905586
347661
035738
737273
596374
207856
009624
369176
095146
163345
669831
527572
644890
625205
697577
983248
765502

. 009085
. 203543
. 911926
. 138991
. 149622

PRNRPARRPRRRPO

NFEPNNWNWWEFREPFERPND

OORrNRRPRPROOOO

. 671559
. 949223
. 312863
. 251635
. 910799
. 085231
. 533068
. 678699
. 494360
. 062448
. 216195
. 207425
. 072018
. 148209
. 969682
. 782984
. 199041
. 568579
. 587704
. 799197
. 547023

493854
667860
891463
959124
307718
626646

. 014880
. 644550
. 726154
. 166265
. 817368
. 061039
. 877805
. 847307
. 493855
. 391081
. 995029
. 654145
. 720160
. 094176
. 089635
. 672284
. 893457
. 201215
. 480278
. 892045
. 639942
. 024069
. 398600
. 153286
. 508354
. 483980
. 160590

661729
402465
320838
360583
873530

. 806096
. 608668

POWNNEPRNWRORNPOOOOORENOOOOO

[ T T B
NNNWNN

. 453708
. 388060
. 707979
. 661054
. 495317
. 960884
. 398107
. 121254
. 660934
. 643607
. 371044
. 966686
. 260518

861637

. 898774

559272
472207
891213
194251
232845
541892
029054
401839
188452
616939
428791
855291
263567
946305
588969
307567
707063
538712

. 050131
. 050857
. 744931
. 408403
. 492553
. 472406
. 006404
. 407810
. 254925
-2.
. 442785
. 796447
. 006771
. 321094
. 890711
. 205667
. 665686
. 386780
. 843139
. 138522
. 603565
. 009711
. 614087
. 602282
. 222250
. 419319
. 323772
. 107722

679680



70 17 0 -0.195888 0.263895 -2.521205
71 6 0 0. 151660 3.679079 -1.693038
72 1 0 -0.222042 2.953099 -2.422634
73 1 0 1.130941 3.995759  -2.080460
74 6 0 -0.731516 4.920152 -1.632666
75 1 0 -1.700873 4.736044  -1.162183
76 1 0 -0. 922524 5.281989 -2.648840
77 1 0 -0. 246566 5.733981 -1.083171
78 1 0 -2.993505 3.129983  -1.043285
79 6 0 0.414131 3.802324 0. 873260
80 1 0 -0.416615 4.512111 0. 852893
81 1 0 1. 348870 4,377608 0.934711
82 1 0 0. 322731 3.198577 1.776987
83 1 0 -1.724927 2. 329040 0.873714
TS6¢
Cent er At omi ¢ Atomi ¢ Coor di nat es (Angstrons)
Nunber Nunber Type X Y 4

1 6 0 -1.075821  -2.548194 0. 520246
2 6 0 -2.843797 -1.984667 -0.150053
3 6 0 -1.333460 -2.899206 1. 964357
4 1 0 -1.800059 -2.089644 2.521644
5 1 0 -0.368611 -3.129199 2. 437271
6 6 0 -0.410335 -3.675476 -0.261034
7 1 0 -0.668575 -3.602869 -1.318858
8 1 0 0.661666 -3.428389 -0.234598
9 6 0 -2.908510 -0.684699 -0.820185
10 6 0 -3.748643 0.458383 -0.413029
11 6 0 - 3.829410 1.536684 -1.308338
12 6 0 -4.619832 2.645955 -1.030077
13 6 0 -5. 365599 2. 689003 0. 144860
14 6 0 -5.311629 1.615764 1.033342
15 6 0 -4.511211 0.514313 0.761341
16 1 0 -5. 992559 3. 549028 0. 364529
17 1 0 -5. 895945 1.639217 1.949274
18 1 0 -2.830330 -0.762944 -1.906205
19 1 0 -4.471569  -0.301852 1. 474414
20 1 0 -3.259151 1.495470  -2.234475
21 1 0 -4.661973 3.470675 -1.736642
22 17 0 -1.537323 0.277143 1. 957558
23 44 0 -0.919207 -0.768774 -0.154793
24 17 0 -0.473758 -1.357327 -2.485853
25 6 0 -3.242940 -3.151894 -1.035028
26 1 0 -2.687556  -3.133399 -1.976781
27 1 0 -3.102512  -4.121002 -0.550520
28 1 0 -4.309100 -3.048851 -1.270623
29 6 0 -0.577794  -5.109830 0. 245832
30 1 0 -0.174292  -5.249914 1. 253623
31 1 0 -1.623993  -5.433817 0. 258355
32 1 0 -0.036466 -5.789133  -0.421555
33 1 0 -1.943027 -3.810047 2. 039539
34 1 0 -3.309768  -1.980127 0. 834293
35 15 0 1. 265434 0. 356523 0. 023511
36 6 0 2.343563  -0.420903 1. 342964
37 6 0 3. 819654 0. 012738 1. 358567
38 6 0 1.746734  -0.292355 2.751408
39 1 0 2.319513 -1.488633 1.068319
40 6 0 4.615353 -0.816556 2.369794



41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82
83
84
85
86

Cent er
Nunber

PRPRRPRPRPRPORRPRORPRRFPORODODRRPRRPRREPRPREPORPRRPRORPRRPOROODODORRPRPREPREPREPORRLORR

At om c
Nunber

[cNoNoloNoNoNoNoNololololoNolololoNololololololololololololoNololoNoloNololololoNoloNoloNeNe]

TS6d

GANWWORARNWONRAOENWNRPORPPONOOOONNRPOORORANNAOAORNE®

. 892287

275005

. 547745

758685
695560
022406
662113
619141
110222
457769
586554
119316
868162
985579
000492
204310
396527
718404
529322
559617
589175
831833
554347
207288
767634
140655
258718
132648
200161
218530
254471
807479
412110
821351
075957
796479
365404
615045
028179
404669
580646
015687
801070
534681

. 774636
. 274196

. 073506
. 089686
. 111561
. 764549
. 590831
. 719871
. 487172
. 868606
. 986707
. 180347
. 350869
. 314260
. 116945

073363
716376
969095
431004
219523
654895
078062
823793
037534
033518
114548
301871
501848
935920
995302
244402
291355
386915
112532
396513
223738

. 358200
. 377859
. 246632
1.
. 864895
. 167861
. 995200
. 398465
. 245200
. 168003
. 259442
. 309989

310077

CORPNPOORPORPORPPOOORRWANNWNWWOR

. 628865

370588
763752
054721
756168
771990
369964
047106
761896
515288
470085
134264
469036
902524
650476
333656
298600
100599
756198
242757
572828
885434
176404
581021
191304

. 071254
. 592853
. 493778
. 689458
. 581483
. 871976
. 805267
. 320805
. 285838
. 144668
. 789208
. 221432
. 087479
. 647399
. 513880
. 467191
. 013673
. 352774
. 935945
. 542744
. 854222

Coor di nat es (Angstrons)

O~NO UL WNPE

DO, P OO

cNoNoNoNoNoNoNe]

WWNOOO W

. 280558
. 116832
. 873139

999782
202391

. 899718
. 459579
. 645157

POOWWwWEN

323652
590360
680853
819853
774910
374525
985239

. 709291

. 028499
. 374202
. 549842
. 525202
. 758985
. 420230
. 245261
. 438976



10
11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69

[ NI
ONDBNRRPRPRRPRPRPOOOO®

PRPRRPRRPRPRPORRPRORPRRPOROODODRRPRPRREPRPRPORPRRPRORPRRPOROOODURRPRRRPORRPRLRREORR

cNoNololoNolololNololololoNoloNolololoNolololololNoloNolololoNoloNoNoloNoloNololoNoNolololoNoNoNolololoNoloNoloNoNoNoNeoNeNe)

PWOPRARWWROUORMRWOWRARRARNWOORLRPAPWWNIMIOOWRAAD

. 197930
. 588569
. 408628
. 846622
. 025295
. 698933
. 864112
. 671383
. 348608
. 328247
. 132416
. 905913
. 679431
. 608525
. 826705
. 431083
. 146131
. 435360
. 387981
. 066526
. 370764
. 831394
. 935080
. 840601
. 308982
. 481716
. 418082
. 426954
. 390108
. 749923
. 010400
. 168949
. 7122294
. 567793
. 501004
. 248598
. 437676
. 483875
. 548403
. 284027
. 450600
. 128315
. 312052
. 891133
. 866135
. 172059
. 922733
. 908967
. 274997
. 120278
. 381218
. 034403
. 903671
. 656985
. 325485
. 511116
. 292691
. 812056
. 088108
. 366399
. 319333

. 983935
. 571716
. 873656
. 602375
. 566842
. 327488
. 618213
. 109703
. 252762
. 513787
. 384306
. 703535
. 634219

735319
975994
310186
991964
453048
737372
789762
484083
488402
470321

. 089093
. 832868
. 260191
. 093007
. 981476
. 116783
. 449762
. 206877
. 725055
. 902130
. 745992
. 064676
. 188423
. 603937
. 201941
. 551937
. 965623
. 419430
. 283537
. 610666
. 023532
. 273819
. 516069
. 352688
. 786421
. 489227
. 031165
. 214371
. 306676
. 902362
. 932598
. 565436
. 935254
. 955645
. 054816
. 857387
. 272759
. 096800

1
WANNARWOONNNWERENEPNAEBRRWONWONRPORONNNERONNENREPROOOO

. 441347
. 241426
. 950768
. 955771
. 233629
. 894608
. 482865
. 900900
. 381029
. 381269
. 328365
. 178818
. 077016
. 533177
. 259956
. 125320
. 142729
. 833773
. 622810

700311
105833
704981
173364
534590
402699
104983
012603
621084
565029
239749
280992
948941
871578
170544
620503
601724
342753
560670
877607
602141
040775
298636
564145
952402
390679
694638
114224
560220
869062
608013
891763
307892
915589
224683
609322
786342
026053
107368
411597

. 447101
. 545734



70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82
83
84
85
86

Cent er
Nunber

PRPRRPRRPRRPRPORRORRPROROOOD

At om ¢
Nunber

cNeoNoNoNoloNoNoNoNoloNoloNoNoNeNe)

7a

- 2.
-2.
-4.
- 2.
- 3.
. 781665
-1.
-5.
-4,
. 304680
-4,
-3.
-3.
. 134276
-4,
-5.
-5.

697997
548072
164329
444411
488503

513148
096838
453355

942977
368928
195025

870640
594384
271582

NONEARNOONNEWRONE

. 275017
. 228434
. 824616

839118
427171
686916
561152
032252
242909
170146
994585
077972
025576
684017

. 561914
. 867232
. 495410

. 013222
. 180252

143430

. 925646
. 052544
. 108268

1.283448

. 273013
. 740585
. 006990
. 899905
. 927402
. 176411
. 354465
. 210572
. 766192
. 823573

Coor di nat es (Angstrons)

OCoOoO~NOOR~WNE

WWWWWWWWNNNNNNNNNNRPRRPERPRPERRPRRERE
~NOUPRAWNRPRPOOO~NOUA~AWNPRPOOO~NOOOPMWNEO

PO, FPOOR,EFPOOOO

ecNeoNoNololololoNololololoNololololoNoNolololoNoNoloNololoNolololoNoNoNeNe]

ONPRWNNNRARNOR

1 1 1 1 1 1 1
ONRAUTAWNNAUWWW U

. 808331
. 365652
. 797220
. 481753
. 772399
. 266798
. 434215
. 382943
. 358162
. 448298
. 946658
. 103009
. 389337
. 412210

695610
476041
850731
399189
764640
774994

. 212337
. 944697
. 173605
. 653063
. 537662
. 067956
. 693351
. 041896
. 885024
. 097926
. 651309
. 657419

958709
274421
273106

. 973823
. 455681

. 532587
. 271809

852226
531936
414149
891165
358427

. 939699
. 627827
. 151750
. 913220
. 402688
. 440180
. 257941
. 948155
. 709339
. 653166
. 249601
. 680276
. 236873
. 667353
. 363504
. 954190
. 700896
. 316261
. 242996
. 141090
. 809747
. 962248
. 301957
. 160983
. 844569

597570
633700

. 899103
. 162845
. 126482

OPPOOO0O0ORRPRRENOOOOD

. 382478
. 227681

692024
681276

. 444561
. 779075
. 312904
. 313288
. 476626
. 216331
. 024332
. 631115
. 435489
. 650899
. 546906
. 401787
. 022481
. 309285
. 157763
. 548491
. 731814
. 351285
. 819685
. 129129
. 921250

878152
516913
378757
007101
008397
061834
863805
445043
910825

. 844029
. 428287
. 110287



38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82
83

Cent er
Nunber

[
PRRPRPRPORPRRPRRONDMNNNRPRPRRPRPRRREPRPREPRPRPRRPRREPREPRPRRREPREPRPRPRRRERREPRERRRRERR

At om c
Nunber

[cNeoNoloNoloNoNoNololololoNolololoNololololololoNolololololoNololoNoloNoloNololoNoNoNoloNeNe]

7b

cooorANRENRPRPORPRPORPRPORWRAOD

[ T T T T B B
OCQUTWNNNOITOTWNDN

[ T T T B T B o
ONWWP,WORPROOOOOR

. 294537
. 507777
. 362100

344890
516298
988334
604831
228119
903376
860544
447831
499304
789277
506549
824432
204575
131038
916470
607502

. 390387
. 699306
. 123193
. 854462
. 7142422
. 628603
. 351467
. 675749
. 560168
. 201226
. 408249
. 728439
. 552397
. 598510
. 188465
. 094593
. 383714
. 511041
. 590197
. 514658
. 055955
. 540320
. 422741
. 469121
. 717625
. 956632
. 413254

[ T T T TR T TR B |
w =

[ T T T T T TR SR T |
o N o

ONWNEFPRFPEF

N wWww

PNNEFEDNDN

ONDN

[oNe)

oNe)

WNNONNOARROORRPENERO

. 452920
. 916628
. 492120
. 728088
. 682613
. 369299
. 681319
. 129101
. 803818
. 583416
. 386807
. 805530
. 300271
. 147737
. 123321
. 368971
. 481055
. 460378
. 960961
. 245560
. 650586
. 689549
. 286101
. 844780
. 624960
. 913002
. 622165
. 735529
. 788140
. 816091
. 382253

055289
814734
023511
872850
415464
309284
182955
346849
293324
720115
208660
699660
898029

. 941265
. 298484

[ T T B
NNNWNDN

. 240692
. 905257
. 055079

560513
606716
863587

. 512552
. 065054
. 163738
. 594253
. 238541
. 483388
. 366413
. 160201
. 248361
. 165682
. 547818
. 534670
. 651879
. 852009
. 155467
. 924818
. 146937
. 642044
. 276673
. 989376
. 881327
. 884311
. 068154
. 921213
. 181505
. 269337
. 467011
. 424187
. 039008
. 394658
. 405781
. 489009
. 027668
. 223561
. 941302
. 543221
. 455487
. 007734
. 707431
. 313818

Coor di nat es (Angstrons)

O~NO UL WNPE

DO, P OO

cNoNoNoNoNoNoNe]

. 851036
. 777965
. 721680
. 375592
. 752072
. 509697
. 698100
. 619451

NEPENRPRPRPWR

. 345098
. 429533

689473
267310
375395

. 408536
. 223636
. 169589

. 174991
. 207910
. 331630
. 274755
. 119436
. 763302
. 290449
. 190282



10
11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69

FNQN

ANNNRPRPRPRPRRPRRPRPRPRPRPRRRPRRPRPRPRPRPRRPRPRPRPRPRPRREPRPRPRPRPRRPREPRPRPRPROIDIDIDIDIDIDDIDDIDIDIDDIDIDIDIODDDO O OO

cNoNolooNololoNololololoNoloNololoNoNololololoNololololNoloNoloNoNoloNoloNololoNoNololololoNoNolololoNoloNoloNoNoNoNeoNeNe)
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o

CPRPOUWNNNOUWWONDIOIOAWNNNERPONNNRPRPORWOROWRTOWNNUIOWWWATTWWWWNNERRENO

. 382572
. 041365
. 847269

367433
135488
521423
068327
049834
445628
883943
207921
844713
838631
806975
309130
915189
219566
118912
240316
813603
793889
099073
450265
474397
166637
235716
474097
728243
693726
303554
090773
448147
407688
891036
536169
133471
125045
095449
485255
665899
185133
404655
801886
588617
258519
065441
379609
284374
280817
904637
771668
589630
809214
780560
237332
525554

. 846031
. 217598
. 915596
. 109988
. 152640

PERPNNBRANWWRFRONMNWN

1 1 1 1 1 1
[

o

=N

NN

[

NRPORMRPRPRPRPPPO

. 502227
. 708671
. 147126
. 364303
. 921880
. 969580
. 526735
. 986680
. 595646
. 064413
. 199726
. 431626
. 335409
. 371110
. 543782
. 642255
. 200354
. 933389
. 160511
. 896763
. 666001

347955
224104
385058
711305
179414

. 988081
. 255903
. 094083
. 190555
. 949723
. 549904
. 817045
. 573093
.T777572
. 196997
. 540258
. 016696
. 523993
. 982341
. 370302
. 788542
. 857332
. 904962
. 422828
. 993478
. 905375
. 158145
. 526861
. 115772
. 245424
. 059663
. 187624
. 474045

178158
770097
203609
199705
760847

. 135752
. 668957

1 1 1 1 1 1 1 1 1
PORNRPNFRWONNNOWNWRRPRNNOORRLO

NP WWN O

[
oOr O

1 [
ONOOEFLN

. 768742
. 649320
. 994074
. 292896
. 200767
. 251266
. 091530
. 087481
. 309227
. 981691
. 313037
. 556275
. 082896
. 947406
. 759885
. 390060
. 159691
. 119750
. 306064
. 289459
. 269278
. 916703
. 426727
. 405780
. 056914
. 082146

706104
454958
965339
810889
647674
031808
703770

. 325336
. 423532
. 051509
. 053783
. 290153
. 157293
. 832305
. 367218
. 826278
. 303959
. 795012
. 677475
. 469367
. 274227
. 728069

248876

. 398240
. 984901
. 092913
. 628576
. 016327
. 717126
. 317717
. 693389
. 475142
. 523343
. 270877
. 119008



70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82
83

PRRPRRPORRRRPORERO-N

Nunber

[cNolololoNoNololoNoNoNoNeNe]

7c

. 035112
. 242137
. 587323
. 302799
. 421448
. 930398
. 151067
. 106482
. 755762
. 090575
. 893338
. 134311
. 468145
. 281219

POWOIRANGOARDWSO

. 210227

141779

. 466029

950739
767076
038993
168284
596451
784416
065501
141728

. 911013
. 634330
. 620424

- 2.
-1.
-1.
-1.
- 0.
0.
-1.
0.
-1.
1.
1.
1.
1.
0.

511133
066607
856830
580674
323887
316590
036024
317153
426434
108084
066145
392648
903030
800817

Coor di nat es (Angstrons)

OCO~NOOOUOTRAWNPE

P WWWWWWWWWWNNNNNNNNNNRPRPRPRPRPRPRPEPRPRPRRERERE
QOWO~NOUPRARWNPFPOOONOODUORARWNRPFPOOO~NOOUIAWNEO

[
ONBDNRRPRPRPRRPRRPODODODODOODDRRPOREOOO

ORO0OOOOURRRRPRPORERE

eNeoNoNoloNololoNoNooNolololoNolololoNololoNoNoNoloNololoNoNololololoNoNoNoNoe N

. 183013
. 713252
. 495887
. 092685
. 584654
. 676481
. 224764
. 085476
. 031448

596341
693966
292359
802060
700835
103404
280085
094411
052215
028400
282815
364515
026803
856698
812517
637560

. 399388
. 918283
. 620041
. 645003
. 585469
. 222400
. 895510
. 113084
. 797391
. 953538
. 371330
. 254006
. 082479
. 372265
. 756439

NOORRFRWORNREO

1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
ARRPNWRONAAMIORARARARARNRNRPRO

. 685861
. 630120
. 403507
. 908890
.511684
. 394912
. 739352
. 652870
. 650147
. 320657
. 608081
. 846962
. 179513

270463
032997
143071
526815
930843

. 664348
. 342784
. 551051
. 790982
. 131126
. 030718
. 071410
. 186350
. 641532
. 534524
. 566482
. 267536
. 390816
. 962263
. 433219
. 427763
. 493378
. 972984
. 231055
. 357251
. 572250
. 265872

. 038564
. 367066
. 239290
. 120496
. 342017
. 282639
. 811344
. 974936
. 547902

252707

. 303064
. 101921
. 150701
. 204799
. 009024
. 307601
. 184533
. 598978
. 836211
. 273242
. 926455
. 371313
. 072002

527821
036068
098266
558486
132868
119784
642294

. 536167
. 109855
. 184504
. 432496
. 111016
. 096654
. 057283
. 783614
. 121188
. 069651



41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82
83
84
85
86

Cent er
Nunber

PRPRRPRPRPRPORRPRORPRRFPORODODRRPRRPRREPRPRPORPRRPRORPRRPOROODODORRPRPREPREPREPORRLORR

At om c
Nunber

[cNoNoloNoNoNoNoNololololoNolololoNolololololololololololololNololoNoloNoloNololoNooNoloNeNe]

7d

CroRrPERPENE

1 1 1 1 1 1 1 1 1
o w

N

NWN

wh P

N

. 211839

304608

. 587765

156469
726903
699023
397657
850550
619432
618712

. 052699
. 766414
. 330219
. 185862
. 226346
. 741335
. 145287
. 779497
. 548504
. 182501
. 813540
. 615460
. 032402
. 756731
. 571075
. 821477
. 595206
. 689722
. 687882
. 656603
. 659916
. 031178
. 740575
. 135059
. 583694
. 334805
. 524339
. 957134
. 174474
. 532402
. 421006
. 133037
. 505938
. 671115
. 880712
. 490841

1
WNONENNENERENNORPRPRPORPOONNRPRRPORONODOROUUNWRAARNWN®

. 676324

999240

. 402509

754437
474971
642590
155979
852270
675081
947265
351710
160311
274323
239479
654486
869088
041566
680191
913519
160255
312762
297888
120115
703587
689710
520583
734312
708229
543699
080854
960084
769591
138868
152336
942792
507178
959545
751080
199894
765676
784037
174570
450793
971578

. 837974
. 794410

WHAWNDIEPPRARWORLRNNFPWNEDNPRE

. 055087
. 252626
. 778661
. 237181
. 838104
. 807865
. 032515
. 084633
. 526768
. 779124
. 567065
. 839249
. 128744
. 298018
. 961762
. 843291
. 178012
. 435222
. 281966
. 837538
. 307301
. 603302
. 010919
. 551465
. 856245
. 413749
. 569048
. 663137
. 341138
. 516410
. 292745
. 514661
. 080113
. 732899
. 807863
. 292980
. 952472
. 029850
. 949695
. 787838
. 276318
. 234433
. 944582
. 413165
. 825928
. 399484

Coor di nat es (Angstrons)

O~NO UL WNPE

DO, P OO

cNeoNoNoNoNoNoNe]

WWWORrOoOwOo

. 344303
. 823617
. 522897

079404
471858

. 395509
. 490756
. 693746

. 393949
. 565711
. 207219
. 685515
. 469834
. 492214
. 942091
. 850117

RPOONNROO

. 613353
. 063560
. 847480
626803
241725
671026
. 329273
. 384051



10
11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69

[ NI
ONDBNRRPRPRRPRPRPOOOO®

PRPRRPRRPRPRPORRPRORPRRFPORODODRRPRPRREPRPRPORPRRPRORPRRPOROOODURRPRRREPORRPRLRREORR

cNoNololoNololoNololololoNoloNololoNoNololololololoNolololoNolooNoloNoloNololoNoN ol olololoNoNolololoNoloNoloNoNoNoNeoNoNe)

WPhAhUOPRPRPWWONWPAPWWOORLRPWWWWWWWWW

- 0.

. 837983
. 767146
. 531466
. 383721
. 883290
. 449558
. 190237
. 141554
. 731344
. 002755
. 165363
. 939985
. 970064
. 841282
. 309144
. 892919
. 289186
. 266120
. 290597
. 890092
. 011044
. 435573
. 189909
. 905860
. 666831
202710
. 285552
. 149359
. 436357
. 292406
. 554008
. 111875
. 104375
. 985528
. 005137
. 809598
. 651721
. 276866
. 044539
. 556975
. 590064
. 635419
. 040381
. 865093
. 991611
. 101365
. 365219
. 108772
. 423944
. 014931
. 789639
. 693766
. 233481
. 526406
. 798467
. 233398
. 544240
. 983915
. 781692
. 997904
. 733841

CrROONWRPOONENRPORORRWANWANWWRENNONPRONPONPERAINWAWNNOORWROOWARNW®

. 209106

701832

. 822236

456998
765637
197010
683485
794416
472172
888352
101472
707775
009535
934736
910071
166927
048897
824352
003112
180330
160661
475395
260087
503243
618395
917694
051262
375560
878698
538143
859079
895880
341243
041853
547744
050459
161087
056873
263962
390453
379580
065527
757713
620357
784926
841927
325953
281167
410203
421712
661966
264904
893100
022237
314005
146433
951810
538547
719611

. 749142
. 833399

coooromoNEN

1 1
R e

L T T T T T T T T T S T T TR TN T TN T B B B
P WNPFPWWNOOFRPNPFPWNONPFPOONPR P

WARPUNWNNWOONENEE

. 142449
. 160698
. 212453
. 974301
. 350794
. 229392
. 723886
. 798187
. 401456
. 974649
. 097932

286864
616131
563757
520570
797959
326000

. 645644
. 212245
. 231457
. 597876
. 423077
. 550222
. 593129
. 194772
. 188485
. 065153
. 368472
. 036694
. 840285
. 136412
. 133583
. 300456
. 480067
. 948188
. 017111
. 425261
. 601863
. 579643
. 937446
. 537303
. 709142
. 412247
. 861956
. 501258
. 396394

497529

. 927979

782057
958637
742233
867892
134530
594140
775286
695990
158814
556767
277958

. 762588
. 450010



70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82
83
84
85
86

Cente
Nurb

r
er

PRPRRPRRPRRPRPORRORRPROROOOD

At om ¢
Nunber

cNeoNoNoNoloNoNoNolNoloNoloNoNoNeNe)

8a

2
3.
2
2.
4,
. 224772
4.
3.
2.
. 105942
4,
5.
4.
. 784474
2.
5.
4.

500449
995123
164818
331031
862168

266420
038079
330255

524192
921223
709370

805055
132431
779481

-1.
- 0.
-1.
- 2.
- 2.
. 099580
- 0.
-3.
-1.
. 092860
- 2.
-1.
-2.
. 419794
- 3.
- 3.
-1.

261754
903948
832854
062081
122985

534663
044961
058047

713407
839554
889513

857157
606116
984638

0.
0.
2
. 103593
0.
. 273095
. 427395
2
2.
. 089399
2.
0.
0.
. 344050
1.
2.
3.

635186
564343
020571

891617

344846
782274

256762
844234
117025

639317
448819
040388

Coor di nat es (Angstrons)

PRPRPFRPRPPPRPPPPRPPOOODODOODODODODDDDDOODDDDDDODDDDDONODOOOOOOREFPORFR OO

cNeoNoNololololoNolNolololoNololololoNololololoNoNoloNololoNolololoNoNoNeNe]

ONBRANWWNOONONO

1
RPOoORABDWNWO

NRPRPRPNRENER

. 215932
. 597442
. 511404
. 687995
. 174167
. 041964
. 059296
. 518554
. 852131

625087
673362
180027
527279
216595
167473
298283

. 487972
. 535915
. 398768
. 583780
. 155027
. 057006
. 360455
. 087260
. 463901
. 434845
. 634950
. 223771

2.972106

. 334171
. 969632
. 534880

942856
147165

. 036618
. 438148
. 870073

. 097416
. 440428

353901
977468

. 837539
. 055644
. 779212
. 123185
. 952513
. 842515
. 945383
. 292593
. 868798
. 727518
. 220512
. 865049
. 780741
. 300112
. 240320
. 227200
. 820069
. 449153
. 591105
. 831947
. 627882
. 228265
. 566738
. 576202
. 958502
. 283758
. 771451
. 837201
. 008312
. 656406
. 159248
. 859668
. 909760

NNPOWNWRPRWOoOORRPRPENPOOOR

. 456943
. 755698
. 788643
. 393290
. 871661
. 858468
. 146259
. 218716
. 593806

750261
686711

. 006233
. 220018
. 374133
. 025457
. 234294
. 113474
. 230232
. 214365
. 141454
. 069671
. 006257

658221
365740
267316
054039
012348
228436
090912
519600
226423
736237
381288
002217
698902

. 167336
. 304871



38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64

NNPRPRRPRRPRRPRRRRREPRPRRPRRRER

ecNeoNolNoNoNoNoNololoNoloNoNolololololoNolololoNoNoNeNe]

8b

NNOoOURRRN

. 805850
. 801110
. 518774

989872
075581
579776

. 121662
. 153652
. 568143
. 881688
. 052047
. 010883
. 957917
. 143297
. 090211
. 843524
. 158708
. 018968
. 711571
. 294455
. 612254
. 881595
. 004902
. 969606
. 489589
. 052366
. 638160

PrObPWORE

. 350088
. 833736
. 135237
. 830861
. 030303
. 301174
. 274027
. 090457
. 158675
. 504230
. 242989
. 309839
. 382324
. 861148
. 117011
. 498803
. 548310
. 571008
. 722273

129667
767320
719980
949520
524259
472075

. 688521
. 233228

oo
NN W

[ 1
O ONDN

POOOORPNORPOOOOORNWWNO

. 140870
. 098149
. 486604
. 077951
. 115766
. 366976
. 952753
. 783344
. 538919

033510
431123
153163
995914
911753
841658
172331
336400
310044
993346
275313
604483
781812
657812
257538
005920

. 279755
. 258650

Coor di nat es (Angstrons)

OCoOoO~NOOR~WNE

NNNNNNNNRPRRPRPRRERRRERRE
~NOURWNROOONOUAWNRO

[l NN erNeo e Ner oo Ner No)Nerleo) e NerNerNelerNeor el erNeo il i e)iNe)]

ecleoolNoNoNololololNoNoloNoNolololololoNolololoNoNoNeNe]

WRORRAWNWUON

. 535837
. 708581

758842
286636

. 012781
. 446304
. 755413
. 438985
. 758088
. 120689
. 515577
. 111970
. 127599
. 492545
. 456777
. 439128
. 472341
. 535503
. 187569

183077

. 302673

087997
446383
538646
643433

. 048203
. 203842

. 912623
. 390441
. 939038
. 742098
. 610850
. 982069
. 797997
. 527310
. 828426
. 180034
. 850124
. 011501
. 664331
. 812808
. 246269
. 594000
. 038695
. 319273
. 411725
. 788780
. 205364
. 985368
. 669505
. 476570
. 045092
. 032156
. 615833

1
PRNPRPNOONOOOO

[
R OOOoO

1 1 1 1
WRORRREN

. 176579
. 260675
. 279034
. 606331
. 072743
. 091059
. 450484

388444
252837
045200
636092
149298
276552
609930
176512

. 191830
. 093308
. 132736
. 061407
. 276157
. 427388
. 165612
. 215565
. 173029
. 146100
. 481993
. 417256



28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58

Cente
Nunb

r
er

NNRPRRPRRPRRRRPRRPRPRPRPRRRPRREPREPRPRRRRERREPRERRERR

17

At om ¢
Nunber

[cNoNoloNoNololNolololololoNololololoNololololoNololNoloNoNoNeNe]

8c

NNOOoORRPRONNORANREE

. 288886
. 074787
. 587669
. 141869
. 289023
. 050865
. 425568
. 834426
. 842013
. 023752
. 699286
. 986082
. 957294
. 556362
. 052325
. 111196
. 488953
. 848541
. 948508
. 936448

101459
106054
201709
774125
082153
100173
676637
163915
557068

. 271146
. 444549

. 478536
. 553040
. 901120
. 538454
. 309425
. 330716
. 819322
. 813132
. 063065
. 784328
. 056406
. 025473
. 597319
. 376842
. 233898
. 235082
. 475397
. 203171
. 107928
. 619741
. 276546
. 448366
. 420553
. 044338
. 407982
. 405420
. 435180
. 320933
. 7174248
. 649467
. 307832

. 219743
. 247669
. 670043
. 226441
. 079908
. 677765
. 613438
. 059094
. 320917

809423
658446

. 087807
. 148651
. 424711
. 828299
. 881618
. 520909
. 461644
. 304746
. 186009
. 082844
. 052343
. 717648
. 169087
. 141544
. 185520
. 393253
. 094770
. 183850
. 169124
. 170809

Coor di nat es (Angstrons)

[ e NS
RPORPRPRORRPROROODOUINIMNRREPORREOO®

cNeoNoloNolololoNoNolololololoNoloNoNoNoNeNeNe)

PRWONNNWWORNEO

. 767931
. 161450
. 111735
. 565285
. 619520
. 132617
. 580387
. 452907
. 628684
. 837283
. 455626
. 554461
. 955855

622007
972601
604679
589809
904273
270404
220012
624217

. 659568
.611841

1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
ONNNNOOOONOOONOROOOROOO

. 313023

211951
175862
232317
835454
157390
922469
161627

. 401937
. 677989
. 129222
. 711090
. 134644
. 234963
. 517716
. 817727
. 284557
. 943104
. 902980
. 468545
. 651706
. 334394
. 409433

. 444280
. 128584
. 160946
. 225221
. 829286
. 526409
. 146134
. 519372
. 764738
. 212465
. 027572
. 296151
. 547299
. 107063
. 213439
. 754869
. 663202
. 734313
. 319636
. 215788
. 936097
. 594369
. 907029



24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67

PRRPRORRPRPRRPRPRPORPRRPRORPRRPOROODODORRPRPRRPREPRPORRPRORRPORPROOODRREERERRE

[cNoNoloNoNolololololololoNololoNoloNoNolololoNoNololololoNoNololololoN ol oloNoNoNoNoNe Ne)

8d

NNMNWOORPWNNOOOONODORPENWOORNNNROOONOORARREN®

. 026277

322089
630062
094787
326361
825513
334794
127137
892989
091890
433696
270434
383772
046120
990528
221544
932617
076490
316308
536031
403957
153030
936650
169313
442638
620776
445787
468827
903300
718668
787013
028842
937419
101549
051253
795676

. 438630
. 114725
. 304638
- 3.
. 107685
. 292230
. 073126
. 687152

102994

1
[oNe)

[ T T [ [ T [ T T B
POOOFRNPFPOOONRFORFRPRORNEPE

PORGARARARENONNANNNE

. 568439
. 986448
. 749066
. 794761
. 586736
. 966216
. 845103
. 462592

104434
314521
747560
508197
932330
367509
866605
823435
920580
420462
261999
022480
861292

. 826321
. 331210
. 536095
. 519542
. 559859
. 712440
. 441575
. 431245
. 683255
. 420034
. 316003
. 853062
. 587164
. 841522
. 818252
. 244843
. 924134
. 791181
. 818652
. 672365
. 255719
. 761345
. 676742

CORPOPWUWWAARRPPWNRPONPNRPRPOOOROOOROOR

. 656319
. 156916
. 200321
. 489985
. 756207
. 169976
. 318465
. 480258
. 259016
. 026764
. 410123
. 133988
. 133336
. 572637

173275
558595
333588
120746
608670
952188
253562
656860
725033
284753
980409
294840
778120
741819
103855
477480
457114
591038
068489
149945
324085
638262
998264
148785
627437
925406
688743
684415

. 180646
. 802633

Coor di nat es (Angstrons)

=

QOWoO~NOOTAWNPE

cNoNoloNoNoNoNoNoNe]

. 446367
. 877045
. 536588
. 225710
. 002928
. 029042
. 563656
. 989417
. 738380
. 209115

. 105067
. 245283
. 455449
. 680331
. 574019
. 270574
. 810314
. 061588
. 103567
. 024157

. 574960
. 972783
. 122714
. 453452
. 579119
. 170759
. 095945
. 700692
. 386584
. 032999



11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61

Cent er
Nunber

PRPRRPRRPRPRPORRPRORPRRPORODODORRPRRPRPRPORPRRPRORPRRPORPROODODORRPRPRREPREPRPORRORRPOROOOD®

At om ¢
Nunber

cNoNoloNololololoNolololololoNololoNololololololololololoNolololololoNololololoNololoNoloNoNoNoloNeNe]

10a

. 946698  -0.820206

. 445228 -0.142155

WNORPNWNORENMNWNOONONRPOORWROOONNNMNOONMNONNOONMNWNOOOMWNOONO

. 454542
. 508138
. 741374
. 402539
. 748129
. 538178
. 612819
. 972115
. 827780
. 708948
. 032157
. 785299
. 657256
. 878557
. 935542
. 898998

463692 -1. 049977

462947 -1.807185
829199 -1.871519
001495 - 0. 094618
806489 -1.578166
826132 - 0. 964337
881500 0. 863380
642783 -0.001752
331045 -1. 213606
916407 -2.014561
382785 -2.872246
484580 - 0. 450025
295152 -1.926090
580224 -1.837673

FPOOOROOARWANNANNWORNRLRNRE

852692 - 0. 255418 . 175415
622258 1. 842200 -0. 000770
054219 2.275636 344596
112636 2.533220 -1.276280
028770 2.189286 813549
134853 3.801775 . 450283
768898 1. 928987 -0.411170
365778 1.837664 . 297956
218714 4.052822 -1.154862
696186 2.201352 -2.147754
931411 2. 252643 -1.452887
642232 4.488883 - 0. 820220
167614 4.097577 0. 673662
521373 4.133674 1.300134
118924 4.521782 -2.087464
466681 4.391484 - 0. 365619
691742 5. 578592 -0.705623
309724 4.230383 -1.656216
914299 -0. 740726 -1. 586025
320277 - 0. 280216 -2.001405
822328 -2.274190 -1.558040
225102 -0. 391623 -2.369233
718351 - 0. 899785 - 3. 344131
056034 - 0. 565322 -1.239174
359453 0. 809508 -2.085324
229535 -2.873268 -2.904321
490131 -2.667901 -0.779237
189216 -2.591465 -1.286214
625929 -2.422345 -3.321471
733834 -0.577853 - 3. 606506
054300 -0.508446 -4.129198
178002 -3.967271 -2.847520
. 503005 -2.566669 -3.671647
. 886498 -2.833826 -4.304233
. 363684 -2.820335 -2.609038

Coor di nat es (Angstrons)

X Y 4
. 870820 2.405448 0. 692169
. 943987 3. 343527 0.312298
. 872764 2.138484 1. 749126



©O©oo~NO O~

10

12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64

NNPRPRPRRPRPRPRRRRPRRPRPRPRRPRRPRRPRPRPRPRRPRRPRPRPRPRPRPRORPRRPORPRRPROIDDDDDDIDIDDIDINODDIDIDDIIODDDODDR PO

cNoNololoNololoNololololoNoloNololoNoNololololoNoloNolololoNoloNoNoloNoloNololoNoN ol olololoNoNolololoNoloNoloNoNoNoNeoNeNe)

ONBANWWNOOWRENOR

]
ol

1
NNoORRPRENNMNROOWNNEERNENWOND

. 103380
. 045936
. 313161
. 453484
. 153042

632202

. 079080

002145
395094
294948
219701
486638
098724
175487

. 427435
. 808999
. 272426
. 714376
. 041417
. 919856
. 396203
. 009449
. 385733
. 293633
. 514619
. 615672
. 818465
. 464640

712003
297304
863647
799835
731825
917115
018828
705066
944633
551749
220844
091609
670724
683726
413395
796924
477324

. 809829
. 059985
. 396374
. 350447
. 468512
. 930042
. 958541
. 796043
. 017657
. 996508
. 694561
. 302642
. 863582
. 048247
. 219569
. 970179

R ODNDN

. 007751
. 239874
. 936747
. 475759
. 253373
. 488923
. 410194
. 805900
. 515906
. 721833
. 433718
. 431040
. 233672
. 370660
. 833868
. 038662
. 899386
. 262529
. 503426
. 987057
. 927123
. 748794
. 524793
. 766606
. 219700
. 903648
. 942685
. 343167
. 835779
. 792365
. 444262
. 878793
. 922788
. 896251
. 373642
. 463433
. 220003
. 794299
. 004229
. 503251
. 980194
. 345495
. 625808
. 619870
. 978993
. 812603
. 437840
. 779483
. 618093
. 980573
. 335344
. 383785
. 812652
. 400588
. 840438
. 172337
. 961968
. 147303
. 510567
. 735659
. 769524

1 1
CWNNORPWRERNOOOOREEN

NWNDN PP

NONOOOOONNWNN

. 068000
. 131671
. 028109
. 274974
. 034890
. 156291
. 014243
. 327842
. 344178
. 520812
. 657670
. 955879
. 455042
. 423582
. 608046
. 749396
. 070540
. 708760
. 075425
. 178053
. 615395
. 256789
. 152275

225330
165285
598115
280331
170998
110381
020314
270734
695290
697226
433470

. 541510
. 093101
. 286572
. 394336
. 526644
. 872273
. 545308
. 310227
. 668216
. 609214
. 606435
. 509973
. 732365
. 025530
. 644910
. 920776
. 364989
. 067023

189460
789850
928342
439277
028954
117723
543149

. 124420
. 207350



65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82

RPRRRPRRPRPRPRRRPRRPRPORROROD

Nunber

ecleoNoNoNoNololoNoNoloNoNoNoNoNoNeNe)

10b

[ 1
OOON

PRPNRPRPRPNW

. 983311
. 244226
. 972542
. 016251
. 962379
. 070096
. 700923
. 607070
. 954370

227304

. 506276
. 866326
. 963250
. 122677
. 994113
. 949408
. 032196
. 485138

PURPUONENNONWN RO WA

. 031555

314684
203193
419272
537987
983428
214259
819905
441227
778178
133835
113430
704233
950629
858143
155894

. 384502
. 970319

[ T T T B [ T T
PNOOONEFENEFEFNNMNNFRPORPRPRPRERPPRE

. 027731
. 813059
. 032585
. 265042
. 370395
. 354615
. 400721
. 485664
. 607595
. 953805
. 430597
. 801199
. 006659
. 271126
. 841621
. 993271
. 267494
. 606194

Coor di nat es (Angstrons)

OCO~NOOTRAWNPE

WWWWWWWNNNNNNNNNNRPRPRPERPRERPRERRPRE
OUPAWNPFPOOONOURARWNPFPOOO~NOODOUOPMWNEO

PRPPRPRPPOODOOODODODOODDODDDOODDODDODDODO0ODDOOOOR,RFRPOREF,LO OO

cNeoNoNoloNololoNolNolololoNoNoloNololoNolololololololoNololoNoNoNoNe NeNe)

. 093675
. 990867

948952
554477
064020
699882

. 927424
. 178592
. 509815
. 421527
. 921868
. 574941
. 843106
. 101823
. 519548
. 942694
. 550083
. 583727
. 224775
. 873674
. 844478
. 904227
. 903800
. 668567

756441

. 551218

420217

. 801034
. 128145
. 146574
. 354423
. 508812
. 351973
. 939388
. 884490
. 045051

[ T T T B [
PNNMNNRPRPPRPOPRPO

1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
ORPORFROOWRNFPRRPRPNWNOREWN

. 501247
. 090255

528936
311352
581052
982720

. 346960
. 138447
. 575762
. 060684
. 006673
. 987036
. 778635
. 337970
. 027047
. 358428
. 140412
. 430093
. 496502
. 066532
. 643032
. 935795
. 527188
. 816068
. 659852
. 739438
. 248141
. 163083
. 588682
-1.
. 055451
. 138969
. 602023
. 842000
. 038923
. 328004

687746

. 379144
. 934388
. 146239
. 139948
. 601877
. 916319

1. 595937

PEPNMNPONOONOOOOR

[
R OOO

1 1 1 1 1 1 1 1
WNNRRPRPORREN

. 426350
. 172585

280188
308640
960684
100692
768954
028322
759792
941526
404117
742638
203763

. 084890
. 263487
. 221591
. 160230
. 349200
. 128407
. 006444
. 194179
. 106386
. 402122
. 297352
. 178743
. 204711
. 282163
. 011405
. 446706



37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76

Cent er
Nunber

P A
PRRPRRPRPORRRPRONDMNNNRPRPRRPRPRRPRREPREPRPRRPRRPRREPREPRPRRREPREPREPRRRERR

At oni c
Nunber

cNeoNololololoNololololololololololololololololNolololoNoloNololololoNoNoNoloNeNe]

TS1la

CWPrWPWOOOOOOOORIIIARE O

. 932426
. 247344
. 479728
. 970668
. 514230
. 349259
. 063357
. 922210
. 891738
. 526172
. 688578
. 529216
. 390745
. 337933
. 872326
. 413643
. 518694
. 549102
472747
. 982477

206104
793505
477629
723419
409036
638712
496711
139316
151295
254187
272039
134528
839989
710796
733135
552260
275632
171790

. 962595
. 144545

NEARORRORMRROO

. 801622
. 621363
. 783926
. 184401
. 868648
. 788687
. 012899
. 038163
. 351129
. 282123
. 396939
. 653267
. 527097
. 739295
. 499009
. 674195
. 138954
. 309864
. 835351
. 470875
. 383295
. 364089
. 337903
. 941448
. 658355
. 601028
. 030921
. 313687
. 815200
. 327687

262707
147732
188065
404152
087400
746160
959685

. 418333
. 943115
. 831560

. 817688
. 375053
. 853744
. 402836
. 959964
. 658039
. 080234
. 709715
. 226612

427764
068939
811213
043294

. 050283
. 730399
. 735470
. 836374
. 096193
. 094838
. 096476
. 180016
. 937807
. 218276
. 493218
. 678307
. 487631
. 495394
. 572556
. 179882
. 197655
. 327006
. 752283
. 496696
. 784032
. 664679
. 021752
. 184547
. 612317
. 241919
. 963490

Coor di nat es (Angstrons)

O©CoOoO~NOOUITDA WNPE

i ol e
AWNRO

DOV, FPORFR,OO®

cNeoNoNoNololoNoNoNoloNoNoNe]

. 295761
. 069464
. 460412
. 597431
. 478978
. 157576
. 464037
. 120230
. 318494
. 569526
. 644997
. 921770
. 033767
. 948040

. 277804
. 060505

228437
349762

. 504444
. 418179
. 856258
. 349123
. 797876
. 582244
. 136380
. 532453
. 209689
. 681008

. 510796
. 174706
. 589978
. 245072
. 316988
. 105393
. 267167
. 071818
. 148612
. 017645
. 343324
. 302619
. 476238
. 659319



15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75

P A
PRPRRPRPRPRORPRRORPRONANNNRPRPRPRPRRPRPRPRPRRPRPRPRPRPRPRPRRPREPRPRPRPRRPRRPRPEPRPORPRRPRORPRPOIDODDIDIDIDIODDDIDOD OO D

cNoNololoNololoNololololoNoloNololoNoNololololoNolololololoNolooNoloNoloNololoNoNololololoNoNolololoNoloNoloNoNoNoNeoNeNe)

1
NENNRAOWOROOOOOROOONNOOWNRERNOIOOORAENNRERERRRPORNRRWOONWONN

. 161854
. 820189

606998
176713

. 509649
. 594388
. 482881
. 276456
. 261488
. 645481
. 278143
. 609510
. 591771
. 695376
. 721764
. 956271
. 497447
. 972651

776585
195919
903104
145657
336492
780367
423663
528975
144088
145908
469727
542872
539384
605031
574356
167615
642979
834428
118327
705129
432996
323448
142352
107367
240721
238729
725547
946559
228717
187364
044911
780571
170306
570295
027204
831452
213568
431593
009210
863274
321707

. 092135
. 472833

1 1 1
PNNONW®WANWWOOONNOO

. 798744
. 574855
. 209338
. 270235
. 492761
. 671863
. 846254
. 882041
. 690049
. 550121
. 374102
. 963418
. 274010
. 391859
. 126294
. 190693
. 596650
. 792875
. 998558
. 939486
. 059236
. 149901
. 188247
. 517356
. 981032
. 117767
. 867515
. 932922
. 666053
. 543521
. 306177
. 796646
. 090974
. 480230
. 223655
. 058542
. 394815
. 998382
. 609428
. 204512
. 715780
. 264333
. 595661
. 861438
. 692753
. 164216
. 103150
. 488311

714019
628259
941569
351008
193081
270483
157539
811332
076894
726843
321912

. 163366
. 167540

oo
NP O

POWNNORWRNOOOORRENROOOO

[ [ T T T |
P OPRPDNNNWDNDN

ONOOOOONNWNNO

. 974470
. 441334
. 359658
. 574762
. 7185227
. 126049
. 644622
. 001082
. 111789

666732
316943
222422
148793
074442
566000
400484
007306
029322
011286
240742
712192
717965
407436
607071

. 095944
. 393123
. 322708
. 659116
. 127222
. 567338
. 336870
. 493579
. 572007
. 651991
. 459463
. 659242
. 058499
. 759262
. 863546

452791
138518
106973
852788
900907
239577
018842
170831

. 494869
. 085913
- 2.
. 071067
. 900043
. 867991
. 368395
. 177591
. 401443
. 255138

248733

225109
723787

. 425074
. 001368



76
77
78
79
80
81
82

RPRRRRRR

[cNoNoNoNoNoNe)

TS11b

. 589516
1.
0.
2
. 381131
. 534039
0.

125226
576272
035685

309452

AWARGOIN

. 914239

727293
886099
954656

. 326021
. 138731
. 573150

-1.
-1.
- 0.
- 0.
. 223922
. 254082
. 669902

794938
819572
150146
517528

Coor di nat es (Angstrons)

OCoOoO~NOOR~WNE

ARADNDRADANRNDNWWWWWWWWWWRNNNNNNNNNNRPRPRREPRRERRR P
NOURWNROOOMVOTRWNRPOOONOURWNROOO~NOUNWNRO

PRPRFRPRPPFPPPPPPRPPRPRPPPOOODODODDODODDDODDDDDNDDODNODDNDDDODODODOORFPOFRPEFPOOO®

cNeoNoNoNoNololoNolNolololoNolololololoNolololoNoNolololololololoNolololoNoNoNololoNoNolNoNoNeNe]

ONBANWWNOOWRENOR

NOBMBRNMNMDNDNDA

PONPOOWNNNENENWN

. 625357
. 418577
. 173526
. 391089
. 763184
. 713573
. 279275
. 195902
. 321402
. 335111
. 826840
. 409115

090795
072536
399720
568929
600575
342234
041356
622146

. 876253
. 033876
. 764248
. 798763
. 734344
. 004799
. 707388
. 084580
. 108915
. 273798
. 424636
. 677168
. 310009

217883
695692
760528
454875
066300
919050
147186
817540
548893
246665
622533

. 326834
. 156207
. 551908

1 1 1 1 1 1
RPRRPRRR R

1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
ORPOONOROOWRWRRRPRENNPENN®WN

. 415753
. 158250
. 304863

313536
389381
386733

. 481556
. 400057
. 974025
. 173774
. 178371
. 238114
. 674339
. 476970
. 081275
. 906574
. 131216
. 750439
. 201776
. 191693
. 571857
. 887136
. 549031
. 456195
. 908688
. 905366
. 750417
. 517107
. 678563
-1.
. 437537
. 485130
. 837990
. 302362
. 526519
. 206720
. 251340
. 759329
. 157357
. 193917
. 497886
. 131557
. 894570
. 354172
. 959074
. 544294
. 183828

166562

1
POWNNORPWRPOOOOREREDN

[ T
N WNN

. 459387
. 260731
. 866174
. 623049
. 991478
. 602968
. 597417
. 581801
. 197448
. 036358
. 133364
. 241533
. 341602
. 039136
. 234599
. 643796
. 038574
. 367034
. 538788
. 386601
. 962429
. 020786
. 276813
. 021739
. 240498
. 523737
. 205589
. 173621

214165

. 028821

688196
467557
430460
749370
260727
362951
251414
459363
289687
620307

. 140039
. 695930
. 038423
. 622175
. 838691
. 492906
. 521620



48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76

PN
PRRPRPRPORPRRRPRONDMNNNRPRRPRRPRRREPREPREPRRRERR

Nunber

[cNoNololoNolololololololoNololololoNoolololoNoloNoloNeNe]

12a

. 281335
. 025404
. 477914

727727

. 173279
. 469647
. 174891
. 599153
. 704976
. 613398
. 655694
. 740254
. 786097
. 461622
. 532328
. 621680
. 426214
. 107484
. 487422
. 252983
. 426865
. 975585
. 747349
. 785421
. 387949
. 344323
. 466566
. 847586
. 053189

WOWPWWEPWPOOO

. 444003
. 150998
. 522658
. 591239
. 551456
. 020711
. 199844
. 919043
. 7142407
. 399710
. 680137
. 434419
. 715218
. 098475
. 783356
. 120682
. 629180
. 826471
. 882725

105173
605192
925590
548876
466142
298447
467290

. 468819
. 153880
. 475997

[ T 1
ONOOOOO

[ [ T T T
PNPOOOOORFRON

NNONNORORNN

. 7153224

337641

. 868037

065221
291989
373498
639707
636854

. 348425
. 117557
. 155024
. 924501
. 826148
. 197642
. 081040
. 040623
. 475618
. 096081
. 315718
. 907647
. 864004
. 811367
. 925279
. 404533
. 493718
. 329716
. 262546
. 047260
. 191357

Coor di nat es (Angstrons)

OCO~NOOOTAWNPE

NNNNNNRPRRPRPPRPRPRRPRRRPRE
OBRWNROOONOURAWNRO

[eNerNe N NN N NerNo ol N Nelo oo NerNo el i i ool el e))

ecNoNoNoNolololoNololololoNoNoloNoloNoNolNoloNeNo N

ONARANNWREARNON

[ T
WN WO

. 189705
. 174393
. 329797
. 489284
. 381391
. 127144
. 463351
. 214698
. 202194
. 357473
. 466378

128073
943049
909524
019089
744735
778019
113093

. 379444
. 701019
. 404965
. 337847
. 391812
. 669940
. 336688

. 138250
. 941143

151381
389893

. 564585
. 506709
. 960373
. 390716
. 938940
. 646911
. 459797
. 527444
. 422461
. 676503
. 042198
. 660255
. 075432
. 391430
. 768494
. 572244
. 090915
. 640343
. 549784
. 405328
. 227382

. 567288
. 222745
. 652062
. 151932
. 221905
. 027995
. 145774
. 049972
. 126769
. 105431
. 344306
. 226025
. 354816
. 640457
. 012924
. 392534
. 394502
. 474330
. 873558
. 095328
. 465518
. 027362
. 128972
. 632105
. 299207



26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82

PN
PRRPRRPRPRPRPRRPRRPRRPRPRPORPRRORPRONDAMNNNRPRPRPRPPRPRPRPRPRPRPRPRPRPRRPRRPRPRPRPRPRRPRREPRPRPORRPRORPRRPOOOOD

cNeoNoNoNoNoNoloNoNololololololololoNoNolololoNoNoloNololoNolololololololololoNoloNololoNoloNololoNoloNoNoNoNoNeNe]

12b

oNoUuARENNRERPRPOERENONMNWOWNLN

CORPFRORNNPAWROWO

. 647171
. 699469
. 731571
. 614779
. 046718
. 247678

745023
534864
399634
028423
903297
129150
618879
233777
767986
359838
179790
343105
547660
696259
784063
541481
016041
783690

. 003913
. 583015
. 732409
. 434321
. 333240
. 143808
. 234033
. 253774
. 327055
. 711644
. 811741
. 362852
. 372265
. 020962
. 745092
. 043828
. 468454
. 885821
. 936759
. 022636
. 488468
. 440725

379842
320366
275607
712247
626522
037300
385755
873765
389637

. 615355
. 344248

1 1 1
POBPOUWRENNONOWAOWWOOONNOO

. 749195
. 066450
. 079303
. 892392
. 887653
. 938551
. 911722
. 027241
. 816603
. 086833
. 278704
. 504754
. 830460
. 377951
. 073117
. 863468
. 858418
. 610846
. 588554
. 170894
. 652870
. 168763
. 833350
. 278235
. 677698
. 031692
. 844217
. 461237
. 073493
. 466983
. 027830
. 221012
. 548768
. 998666
. 254714
. 082820
. 361882

635988
671181
907458
348097
149665
262340
231053
705617
842188
944455
729972
071193
245888
003147
702504
828059
919517
318048

. 024839
. 374576

1
POWNNOPRPWRORPROOORE

[
NN

ONOOOOONNWNNOO

[ T T B
OFRPPFPOFLPOFRFON

. 233394
. 137197
. 018909

861904
761146
884368
667707
119170
256275
549220
599771
329186
632578

. 119421
. 471963
. 243963
. 663329
. 734557
. 524783
. 370078
. 561333
. 449762
. 753741
. 475282
. 238678
. 239622
. 706566

818472
436400
159746
084184
932750
808807
224119
008252
113447

. 481653
. 083454
. 242388
. 965433
. 804241
. 678625
. 300231
. 312618
. 518802
. 511582
. 629854
. 245466
. 332706
. 715521
. 646982
. 612751
. 020417
. 272240
. 411562
. 362531
. 756798



Cent er
Nunmber

At oni c
Nunmber

Coor di nat es (Angstrons)

OCoO~NOOOOTDSA WN P

QUMD DIMREARENDRNODOWWWWWWWWWNDNNNNNNNMNNNRPRRPEPRPERPRRERERER
O~NOUTDRWNRPOOONOURARWNRPOOO~NOUPRARWNPRPOOONOUORAWNPRPOOONOOOA_AWNEO

PRRPRRPRPRPRPRRPRRPRRPRPRPRPRRPRRPRRPRPRPRPRPRPREPREPRPRPRRPRRPOIDDIDIODDIDIDIDIDIDDIDDODDIODDDDOOORRPIDIRRP OO

[cNoNoloNoNololoNololololNoNoloNoloNololololololololoNolololoNoloNololoNoNololoNoNololololoNoNoololoNoNoNoNoloNoNeNe]

ABRANPFPPFP

. 501088
. 266342

996470
187857
690904
664620

. 308120
. 041392
. 134801
. 295608
. 779644
. 294115
. 043450
. 201946
. 355684
. 584491
. 537373
. 322217
. 167386
. 603159
. 812582
. 103595
. 716378
. 859523

831138
993490
739704
114010

. 202876
. 330578
. 329095
. 618199
. 177186
. 148507
. 590752
. 906419
. 307518
. 918340
. 238985
. 975056
. 564548
. 695544
. 409069
. 692624
. 251845
. 234856
. 662290
. 421180
. 027538
. 398873
. 651210
. 183580
. 386142
. 148093
. 595257
. 660700
. 615542
.172977

. 107225
. 083161

203754
167360
382550
082907
269301

. 051359
. 424849
-1.
. 247469
. 276265
. 849134
. 451235
. 158294
. 979264
. 229039
. 817233
. 136871
. 262979
. 666328
. 796792
. 480724
. 327499
. 834056
. 700235
. 603628
. 355060
. 588607
. 019103
. 806235
. 843068
. 164935
. 707645
. 620531
. 161234
. 576131
. 784583
. 930989
. 679835
. 421158
. 088454
. 856499
. 344425
. 014579
. 721345
. 110833
. 371943
. 081490
. 630947
. 544791
. 414843
. 009339
. 004403
. 711728
. 483992
. 195548
. 604066

175103

POOOORNEPPENOONOOOOORO

1 1 1
PR RN

] ] ] 1
[cNeNeNe]

. 464571
. 182853
. 894204
. 621669
. 107062
. 527785
. 540137
. 542201

232210
064263
137162
212728
321430
050472
180236
656383
045933
359360
516258
349446
999379
002946
190040

. 053863
. 204892
. 533804
. 234393
. 231660
. 149293
. 076632
. 596969
. 364501
. 332009
-1.
. 210981
. 322292
. 302816
. 526841
. 328115
. 467529
. 182414
. 688419
. 048224
. 706352
. 801346
. 497558

667887

501888
757191
290540

. 915586
. 070852
. 177856
. 536794
. 582529
. 687186
. 373443
. 184295
. 076083



59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76

N
RPRRPRRPRRPORPRRPRRONDMNNNRERR

Nunber

ecleoNoNoNoNololoNoNoloNoloNoNoNoNeNe)

ONPWPWOROOOOOOR OO

TS13a

. 778802

867878

. 507613

468711
700300
709940
010650
379247
579282
689640
494496
243771
845562
367647
543558

. 570355
. 552215
. 057157

WONBNWAEPWPOOO

. 270672
. 569032
. 049833
. 822390
. 074479
. 625989
. 839264

891867
145643
693517
692587
867189
007694
718096
056039

. 957878
. 143319
. 524476

PNPOOOOORONONOOOOR

. 043071
. 703017
. 098869

113022
042924
353328
030311
374110
871639
860677
626250
916458
209616
707736
104204

. 030077
. 025621
. 161638

Coor di nat es (Angstrons)

OCO~NOOTRAWNPE

WWWWWWWNNNNNNNNNNRPRPRPERPRERPRERRPRE
OUPAWNPFPOOONOURARWNPFPOOO~NOODOUOPMWNEO

RPORPRFRPORFRPRFPOODODODODODODDODODDODODODODDODODIODODOOOOR,EFRORFR OO

cNeoNoNoloNololoNoNolololoNoNoloNololoNolololololoNoloNololoNoNoNoNe NeNe)

. 280518

477330
368750
484724
279004
173433

. 615587
. 288260
. 108899
. 205061
. 202420
. 284748
. 870106
. 994272
. 848435
. 741319
. 001625
. 117641
. 220042
. 781661
. 342175
. 400965
. 541380
. 581524

335895
638606

. 839805
. 788541
- 2.
. 132077
. 298634
. 847718
. 399482
. 705333
. 210349
. 706538

710165

ANPWNRORO

. 862835
. 011801

045297
260099

. 460977
. 403949
. 124326
. 381591
. 014855
. 651445
. 630234
. 495237
. 557726
. 698786
. 174850
. 720466
. 771252
. 480508
. 928072
. 493863
. 253745
. 519771
. 363563
. 481043
. 221176
. 721595
. 863765
. 052921
. 918055
. 914251
. 923171

944204
983619

. 502656
. 126279
. 341230

COORMNPEERNOONOOOOORO

. 516833
. 175988
. 594026
. 270257
. 322056

246298
109288
038925
169806
330774
291902
036688
203054
692302
016163
389984
463007
373681

. 974706
. 051919
. 207820
- 0.
. 123000
. 584272
. 313388
. 364347
. 015194
. 297230
. 934860
. 794653
. 941520
. 841973
. 357932
. 256276
. 505599
. 353491

214433



37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82

Cent er
Nunber

N
PRRPRPRPRPRPRRPRRPRRPRPRPORRPRORPRONDMNNNRPRRPRPRPRPRPRRRPREPRPRPRRREPREPREPRRRERR

At om c
Nunber

[cNeoNoloNoloNoNoNololololoNolololoNololololololoNolololololoNololoNoloNoloNololoNoloNoloNeNe]

PRPOFRPNNRFPMMNOMO®W

o

TS13b

o

COO0O00OOROINNNUWNE

. 792381
. 389707
. 934425
. 920778
. 565691
. 248935
. 460214
. 689548
. 845681
. 048586
. 614717
. 796335
. 524960
. 783301
. 882216
. 684121
. 253486
. 217483
. 071926
429218
266829
425857
767433
703494
460756
430372
059438
553856
061870
. 377837
. 835947
. 990200
. 003830
. 464760
. 532573
. 475396
. 433158
. 469027
. 853180
. 849079
. 068592
. 343577
. 786779
. 284534
. 591730
. 467061

ANPROUIWREPNNONOWWATW®WOOO

. 643951
. 957102
. 650957
. 959410
. 901220
. 896117
. 641398
. 559005
. 856718
. 275138
. 244076
. 035368
. 205387
. 419655
. 872823
. 857039
. 526078
. 282506
. 499562
. 746729
. 191802
. 321864
. 147146
. 284893
. 037261
. 351513

648078
713205
916733
307422
107335
321789
106908
681260
808449
974956
838235
123395
248114
014246
642865
818913
821782
410231

. 959451
. 225450

1
CORPPPNOORRPORORPONMONMOO

. 194931
. 581629
. 104401
. 795040
. 942801
. 729880
. 863567
. 525364

520394
669080

. 312598
. 891498
. 060989
. 195808
. 516115
. 664413
. 649342
. 452148
. 337717
. 922472
. 251114
. 510291
. 213980
. 143120
. 039950
. 457045
. 057156

311490
989811
786229
667878
416687
195403
541348
686495
883457
076821
300832
634691
626593

. 595022
. 003540
. 210487
. 594429
. 350270
. 714494

Coor di nat es (Angstrons)

O~NO UL WNPE

PRPORPPFPOOO®

cNeoNoNoNoNoNoNe]

NNNNRFRPPRFPOPR

. 498280
. 106900
. 980247
. 198269
. 760993
. 576503
. 139688
. 862553

enNkERPrhdNwE

. 806868

235994
116154
053878
384288
935842
298287

. 901590

. 430227
. 216690
. 820937
. 573820
. 071364
. 628086
. 560514
. 862496



10
11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69

NNRPRPRPRRPRRRRPRRPRPRPRPRPRRPRPRPRPRPRPRRPRPRPRPRPRRPRRPREPRPRPRPRRPRODDDIDIDDDIDIDIODDDIDIDIDIODDDOD O OO

17

cNoNoloNoNololoNololololoNoloNololoNoNololololololoNolololoNolooNoloNoloNololoNoN ol olololoNoNolololoNoloNoloNoNoNoNoNeNe)

POOOCOCOORPROOIORRNER

. 345448
. 200785
. 675872
. 114887
. 826126
. 401274
. 299687
. 608547
. 386684
. 291071
. 333406
. 593398
. 686881
. 220956
. 684648
. 971550

975496

. 029121

822067
194739

. 345928
. 441752
. 588851
. 176090
. 218615
. 361963
. 465833
. 084185
. 534590
. 668203
. 160539
. 736236
. 177155
. 881124
. 690417
. 737651
. 258650
. 303525
. 828969
. 584075
. 073172
. 235379
. 648620
. 205113
. 290485
. 212808
. 575754
. 674720

670144
938307
864591
999033
624761
340735
829132
766887
136589
145048
562529

. 583940
. 578763

. 645870
. 146166
. 339842
. 299076
. 936976
. 412025
. 368622
. 120509
. 342285
. 956726
. 863713
. 459420
. 836254
. 700629
. 214406
. 217785
. 666635
. 666342
. 546072
. 292403
. 422129
. 912101
. 665709
. 556384
. 789621
. 694104
. 673270
. 821111
. 710101
. 819359
. 978753
. 908112
. 385486
. 949812
. 900025
. 463370
. 150290
. 892114
. 834970
. 085693
. 149678
. 814738
. 292816
. 077542
. 242858
. 935301
. 661421
. 518656
. 166206
. 387602
. 206120
. 429048
. 163036
. 853795
. 007751
. 668934
. 923519

029168
206907

. 810760
. 472170

1
POOORPPENPENOONOOOO

1 1 1
PR RN

] ] 1 1
[oNeNeNe]

. 197295

097053
157864
277864
314437
112493
106148
690625
054154
363482
547997
305766
055187
021253

. 067094
. 125869
. 205425
. 506798
. 237386
. 281937
. 104512
. 200265
. 649317
. 378047
. 458043
-1.
. 246562
. 342483
. 271891
. 510195
. 422528
. 334270
. 190786
. 935928
. 825669
. 789738
. 834358
. 504223

715744

622700
737687
232175

. 995026
. 133589
. 020522
. 721981
. 555324
. 601410
. 377784
. 253001
. 016884
. 166172
. 587873
. 075693
. 182769
. 100111
. 370361
. 025410

401643
727165

. 746836
. 423653



70
71
72
73
74
75
76

PRRRRPROR

[cNoNoNoNoNoNe)

14a

ONAWAWO

. 028286
. 846112
. 388518

648525

. 516864
. 459462
. 064982

W W N wWNN O

. 132158

715288
273382
765842
702758

. 104233
. 495307

PPPOOOO

. 740770

281111
560833
038774
147419
849568

. 274703

Coor di nat es (Angstrons)

OCoOoO~NOOR~WNE

ARADNDRADANRNDNWWWWWWWWWWRNNNNNNNNNNRPRPRREPRRERRR P
NOURWNROOOMVOTRWNRPOOONOURWNROOO~NOUNWNRO

PRPRFRPRPPPRPPPPRPPPPORPFRPORPPFPOODODODDDODODDDNDDODNODDDDDDODDDODOODOODDRFRLEFPORFLOO®

cNeoNoNoNoNololoNololololoNolololololoNolololoNoNolololololololololololoNoNoloNoloNoN oo NoNeNe]

. 501265

170049

. 804741

448583
124128
420504
160518

. 493355
. 846527
. 187594
. 769037
. 650117
. 637812
. 899383
. 511287
. 566102
. 207203
. 955509
. 899555
. 991344
. 127645
. 566033

750366
740870
515211
795664

. 030382
. 933871
. 044608
- 3.
. 556003
. 384606
. 047318
. 943480
. 739890
. 269594
. 175159
. 091837
. 470858
. 342511
. 928238
. 048439
. 542516
. 609421
. 958218
. 292790
. 517853

238924

. 355392
. 193475

235345
183147

. 381228
. 667584
. 259558
. 285903
. 132164
. 559341
. 841369
. 316797
. 929056
. 825600
. 393842
. 886999
. 193038
. 769616
. 268908
. 239565
. 746473
. 186741
. 952764
. 454415
. 059269
. 516507
. 424940
. 416911
. 719363

652950
777390
463765

. 785022
. 909467
. 050498
. 361260
. 742835
. 057784
. 077384
. 688474
. 759809
. 138323
. 819574
. 492923
. 249565
. 611790
. 565142

CORrPNPONOONOOOOORO

. 493855
. 187331
. 544399
. 296109
. 316891

318340

. 021319

106538
232554
596828
205582
243626
121895
759912
980749
416026
521423
326740

. 012205
. 002714
. 046619
- 0.
. 143222
. 518293
. 293988
. 412907
. 969194
. 456569
. 083621
. 909171
. 054999
. 138232
. 661487
. 279230
. 401443
. 010700
. 008824
. 559528
. 010815
. 003693
. 721281
. 773006
. 061118

297478

522823
682834

. 688992
. 235870



48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82

Cent er
Nunber

N
PRRPRPRPRPRPRRPRRPRRPRPRPORRPRORPRONDMNNNRPRRPRRRPRPEPREPRRRERR

At oni c
Nunber

[cNoNolooNoloNoloolololololoNololoNoNololololoNololololoNolololoNeNe]

14b

1 [ [
NPFPOOOOO

[ 1 [ T T T T B
OCORPPFPOOWWEMMMO

CROONNOUWNE

417747
. 379195
. 609128
. 572967
. 758636
. 569994
. 293102

206790
624329
425301
578634
875401
422460

. 714769
. 452508
. 112803
. 241143
. 671892
. 215037
. 280753
. 557968
. 624514
. 803637
. 995854
. 235031
. 959549
. 992546
. 252033
. 489789
. 516696
. 154692
. 228419
. 425001
. 940984
. 237406

[ T T T T T B B
OOPFRPNONPFON

PNRAROONENNONWORMITWROOORNMNEOO

. 452907
. 709937
. 969668
. 390069
. 969068
. 538255
. 186843
. 363762
. 193955
. 060053
. 178146
. 510733

269080
854091
315982
617657
887944
010002
337629
162073
426457
126201
679205
078175
537115
346420
084622
083916
830390
691342
891249
820779

. 549488
. 914085
. 010594

. 951171
. 212602
. 004126
. 719041
. 561676
. 548449
. 423955
. 408985
. 851401
. 367492
. 395244
. 525383
. 271338
. 159105
. 455744
. 060583

337881
996715
733425

. 695509
. 499720
. 242254
. 565694
. 961860
. 306005
. 213287
. 193715
. 463194
. 604544

625140

. 003204
. 268502
. 825376
. 330433
. 612734

Coor di nat es (Angstrons)

OCoO~NOOOOTDA WN P

RPRRRRPRRPRRRE
©CONOUNWNRO

(eNerNeNerNerNeoNerNerNeo o NN i DI N i i erie)Nep)

cNoNoNoNoNololNoNoNolololoNoNoloNeNoNe)

[ T
ONONOPF

[ T T
NWWwWN o1

NENWRNOR

. 509491
. 587732

136444
467523
023992

. 394355
. 859801
. 410789
. 626057
. 089704
. 562249
. 864784
. 509574
. 627035
. 273514
. 677716
. 211055
. 280374
. 575737

. 605478
. 443117
. 918670

774150
281616
906220
635187

. 017107
. 866692
-1.
. 414149
. 190381
. 043713
. 251140
. 741547
. 246636
. 505764
. 114654
. 545516

021648

NEPRNOONOOOOREO

. 225737
. 451810
. 550123
. 394406
. 671099
. 963181
. 584571

597955
236685
100202
157331
573386
301890
281319
033679
696769

. 088943
. 328143
. 551117



20
21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76

N
PRPRRPRRPRPORPRRPRRONAMNSNNRPRPRPRPRPRRRPRPRPRPRPRPRPRPRPRPRRPRPREPRPRPRPRRPRRPREPREPRPRRPRRPRRPOIODDDIODDDODDO O D

cNoNoNoNoNoNolololololololololololoNoNololoNoNoNoloNololoNolololololoNolololoNoloNololoNoloNololoNoloNoNoNoNoNeNe]

17a

N

ORABRNNWAOON

WEFRPNWWN

[

N

=

CNAPWAWOPRPOOCOOOOROINOUORANER

. 625825
. 554902
. 366730
. 708995
. 127755

172373

. 060432

918289
298677

. 545528
. 607604
. 899210
. 702195
. 205913
. 824620
. 092065
. 323363
. 647177
. 453097
2

. 649136
. 191728
. 201001
. 852546
. 647490
. 699587
. 252796
. 213661
. 723044
. 183008
. 057183
. 777999
. 240443
7

. 272285
. 562169
. 666732

157424

241320

736701
177246
968467
170878
857355
187714
985031
741074
259591
199866
338103
382399
353938
049606
822590
407208
860760
325659

. 513184
. 597827

WNhNLWENMOASRDEREO

. 759830
. 144118
. 521627
. 311351
. 183291
. 443095
. 603975
. 466306
. 286879
. 267692
. 966149
. 355747
. 068200
. 393961
. 248358
. 380550
. 306800
. 016751
. 881417
. 069662
. 424913
. 066954
. 740849
. 754907
. 885893
. 296167
. 670825
. 561214
. 866817
. 504862
. 193177
. 744947
. 425605
. 891009
. 842226
. 581219
. 514089
. 240945
. 199547
. 330669
. 476027
. 101113
. 802675
-1.
. 858196
. 016131

831287

097589
428462
280246
403833
441055
386918
660316
347009
526287

. 951903
. 402856

PPPOOCOOORONO

. 199739
. 160333
. 027900
. 149259
. 259603
. 175394
. 485645
. 261025
. 376822
. 006312
. 412647
. 373462
. 133478
. 056236
. 457030
. 629628
. 313427
. 316374
. 036877
. 131769
. 571355
. 156727
. 072683
. 667534
. 732391
. 022168
. 427847

758739
676177

. 099222
. 124399
. 439166
. 800856
. 910826
. 522810
. 520244
. 391902
. 372262
. 890039
. 379594
. 375876
. 351079
. 235488
. 188419
. 458124
. 055246

393330
197245
280804
209342
017795
710602
137698
183736
673941

. 546523
. 540859



Cent er
Nunmber

At oni c
Nunmber

Coor di nat es (Angstrons)

OCoO~NOOOOTDSA WN P

QUMD DIMREARENDRNODOWWWWWWWWWNDNNNNNNNMNNNRPRRPEPRPERPRRERERER
O~NOUTDRWNRPOOONOURARWNRPOOO~NOUPRARWNPRPOOONOUORAWNPRPOOONOOOA_AWNEO

[ENN

NANNRPRRPRRRPRRPRPRPRPRPRRPRRPPRPRPRPRPRRPRPRPRPRPRPRREPREPRPRPIOIDDDIDDIODDDDIDIDIDNDIDDODIOODDRRPROREFE OO

[cNoNoloNoNololoNololololNoNoloNoloNololNololololoNoloNolololoNoloNololoNol ol oloNoNoNolololoNoNoololoNoNoNoNoloNoNeNe]

1 1 1 1 1 1 1 1
FPORARWNWIUONARANWWNUONONO

NNogARRPRPRNNRRRLOENEDN

1 [ T T T T TR B |
OORFRPFRPONNDMNIOWNE

. 481124
. 399412
. 097185
. 429845
. 108205
. 365172
. 792463
. 019671
. 477076
. 783533

683829
737778
173713
351873
247643
067865
276159
406996

. 583004
. 442939
. 601838
. 191689
. 061252
. 515606
. 177257
. 548218
. 431346
. 663936
. 127681
. 928425
. 278992
. 354093

826000
444200
237238
082851
267729
638409
624448
808479
468338
863094
181807
668217

. 048899
. 215251
. 573322
. 291781
. 172596
. 126019
. 920314
. 172736
. 143322
. 842279
. 109362
. 065752
. 264734
. 613870

. 579800
. 714708

120163
473393

. 072705
. 140405
. 260871
. 088619
. 493972
. 314325
. 464672
. 301219
. 788235
. 992867
. 263813
. 496421
. 611047
. 115025
. 896771
. 523459
. 342285
. 033416
. 426432
. 548443
. 416228
. 168512
. 168812
. 736831
. 815253
. 521984
. 785068
. 501734
. 809860
. 253855
. 894494
. 657983
. 933922
. 035822
. 400346
. 603567
. 874702
. 090911
. 705295
. 752884
. 719964
. 682978
. 990163
. 596854
. 173892
. 074076
. 087905
. 989539
. 296793
. 328509
. 888671
. 881025
. 927745
. 754278

NOOOOOONNWNNO

. 158415
. 018099

874592
725786
443580
237405
740530
109548
029117
231587
561592

. 357828
. 236849
. 469583
. 185739
. 246161
. 391459
. 352280
. 023694
. 132916
. 381229
. 000423
. 124619
. 665351
. 322474
. 228995
. 164496
. 076671
. 681170
. 265409
. 086695
. 705811
. 743325
. 319428
. 415362
. 334720
. 372912
. 666951
. 346506
. 429024
. 487156
. 340189
. 912115
. 409233
. 306277
. 459558
. 710685

903703
455966
146516
133733
858686
886837
270866
172933
193855

. 041887
. 455017



59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76

'—\
PRPRRORRPRPRORNRPROORRREREOD

Nunber

cleoNoNoNoNoloNoNoNoloNolNoNoNoNoNeNe)

17b

oo
N

N

w N W

COOONWWNOONEO

. 915394
. 760063
. 289682
. 316102
. 394674
. 601097
. 787071

117689

. 350618

098945
819725
604904
303514
411332
134256
710192

. 264453
. 920087

PLOOBRNPONOERENNONODLW®

. 372310

300406
213091
621904
768584
414558
725362
400808
072890
569226
686741
417707
705640
922332
231765
166260

. 694271
. 506472

ORPPFPOPFRPROOOFRDN

. 348898
. 657338
. 028986
. 337170
. 335301
. 200777
. 249220
. 235307
. 399129
. 153982
. 836766
. 592342
. 894235
. 820166
. 966102
. 017624
. 909856
. 869967

Coor di nat es (Angstrons)

OCO~NOOTRAWNPE

WWWWWWWNNNNNNNNNNRPRPRPERPRERPRERRPRE
OUPAWNPFPOOONOURARWNPFPOOO~NOODOUOPMWNEO

PRPRFRPRPPPRPPPPRPRPPOODOODODODODDODODDDDDDDODODIIODODODODOOOREF OO

cNeoNoNoloNololoNolNolololoNoNoloNololoNolololololoNoloNololoNoNoNoNe NeNe)

NNPRPPORPPOWOOORRWONWASINABRNNONARNONOWNNE

. 478437
. 458566

144726
422067
145501
264068
442133
434530
058551
975159
128842
028947
858024
663440
207188
373659
625326
415826
294002
326786
502981
240181
569828
657318
719998
665123
379512
954407
972295
664593
2081083
663822
334915

. 053383
. 313828
. 483423

. 646162
. 084101
. 877106
. 595785
. 992819
. 523407
. 255673
. 484266
. 107572
. 874624
. 965866
. 316075
. 514202
. 765893
. 161995
. 983069
. 195251
. 465041
. 368094
. 271424
. 717908
. 742871
. 321788
. 854627
. 105727
. 752262
. 801018
. 798444
. 472304
. 728211
. 385711
. 748847
. 312297
. 795796
. 036012
. 425477

POWNNPWOORRRENROOOR

oo
wWN N

. 004049
. 021790
. 044543
. 816308
. 152106
. 134381
. 320172
665748
. 563653
. 106001
. 371904
. 298628
. 138964
. 263072
. 231490
. 150279
. 203845
. 234033
. 115903
. 010506
689728
381858
306846
028138
057365
633173
089435
119862
782763
852201
. 433005
. 083466
. 605617
. 310974
. 541619
. 253591



37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70

Cent er
Nunber

=
PRRPRPRPORPRRRPRORNRPROONDAMNNRRPRPRPRRRERREPRRRRERR

At oni c
Nunber

[cNeolololoNololololololololololololoNoolololoNololololoNolololoNeNe]

17c

NPOOOONWWNOORPOOORPOINNONWNRENDIORBEN

. 252431
. 832822

669739
970037
516424
846381
022199
570607
239827
124341
054681
210148
178884
327997
780848
881706
290649
215392
108751
561083
743044
994273
492219
021770
847852
627508
315243
507907
159544
649730
444291
920457

. 807829
. 636231

WEPRrWARWRPWNWORENNWOO

. 775220
. 109726
. 132633
. 811151
. 627199
. 801748
. 873520
. 143487
. 731291
. 272423
. 038924
. 908453
. 119698
. 535335
. 124109
. 861064
. 693064
. 967060
. 696077
. 410954

717135
261655
358365
422715
786756
464776
806487
144008
364585
334279
995255
541500

. 838643
. 164223

[ oo
P ODNDNDNDN

OrorOOROOO

1
OCOO0OORRPNWWNO

. 137349
. 552733
. 216218
. 044195
. 197099
. 182269
. 581365
. 625066
. 019215

472217
211948
964200
050794
589867

. 347158
. 274422
. 251897
. 156243
. 576352
. 613129
. 656561
. 615298
. 232287
. 532993
. 353447
. 023786
. 499132

326265
471929
307470
460468
470790

. 036974
. 893816

Coor di nat es (Angstrons)

OCO~NOOTRAWNPE

NRRRRPRRRRRRERE
CQOWONOUNAWNERO

(oMo e NerNeoNerNerNeo e NerNo) Nl i NN i i epR o))

ecloNoNoNolololoNolNoloNolNololNoNoNoNoNeNe]

. 398855
. 097172
. 528609

066655
156400
527134
158623
001113
438121
706129
767806
811725
123737
202822
257901
975474
236481

. 311303
. 584581
. 469144

. 653414
. 069860
. 854508

554690
985939

. 689736
. 102350
. 087634
. 522354
. 329789
. 940089
. 290034
. 772238
. 605676
. 478726
. 317993
. 514847
. 924692
. 078826
. 451232

. 270372
. 529897
. 431269
. 578685
. 994557
. 556012
. 636340
. 071377
. 078756
. 059236
. 407380
. 103334
. 340468
. 617945
. 065727
. 362345
. 548790
. 462513
. 909554
. 029770



21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76

Cent er

NN
PRPRRPRORRPRPRORNRPROORRPRRPRPONDAMNNRPRRPRPRRPRPRPRPRPRPRRPRRPRPRPRPRPRRPRRPREPRPRPRLRRPREPREPREPRPOIODIIDDODOD

At om ¢

At om ¢

[cNeoNoloNoloNoNoNololololoNoloNolololoNolololoNololoNoloNoloNoloNololoNoNoNolololoNoNololoNoNoNololoNoNoNoNoNe Ne)

TS18a

. 543591
. 201947
. 056905
. 596632
. 223395
. 585540
. 420808
. 665078
. 017370
. 858024
. 202120
. 739800

770905
443202
343576
142573
124617
456795
454956
784682
414429
726579
218680
598797
968693
182481
679437
330474
293346
181396
885303
201425
137478
813975
070005
104874
320694
573631
574759
248063
610617
976982
332805
740229
910573
242299
503656
249740
937077
391336
740127
531022
285998

. 450931
. 849552
. 774412

POWAWWRNWONNWWNWRENEO

. 297209
. 900810
. 343943
. 469771
. 309017
. 023594
. 066906
. 572762
. 718686
. 385653
. 918750
. 038310
. 556580
. 605702
. 819097
. 701638
. 545417
. 609954
. 887602
. 513573
. 788145
. 743747
. 024045
. 795687
. 569983
. 717143
. 877643
. 517313
. 162834
. 907970
. 979196
. 810527
. 124404
. 495985
. 917468
. 853689
. 910186
. 190562
. 540777

842826
497284
713724
143816
325473
610237
145021
593311
355168
706077
731440
375771
090511
310245

. 932357
. 247301
. 556544

. 473251
. 229965
. 300996
. 497965
. 143015
. 014832
. 375807
. 341536
. 037070
. 439763
. 718290
. 444235
. 633246
. 200139
. 693730
. 064360
. 469550
. 986143
. 402000
. 604052
. 596072
. 452215
. 792328
. 388087
-1.
. 310502
. 597704

444518

691906
283822
918400
356252
582301
161344
543068

. 055390
. 047775
. 253724
. 154562
. 871593
. 364147
. 338345
. 875978
. 482559
. 690752
. 621850
. 550670
. 681427
. 661867
. 465363
. 671523
. 122767
. 401553
. 343493
. 357279
. 234769
. 230491

Coor di nat es (Angstrons)



Nunber

Nunber

OCO~NOOOUOTAWNPE

QOO IO DIMDIAMREDREDNOWWWWWWWWWNDNNNNNNNNNRPRRPERPRERPRERERER
OCO~NOUPRWNRPFPOOONOOUIRARWNRPOOO~NOUPRAWNRPOOO~NOUR_AWNRPRPOOO~NOOOA~AWNEO

NNRPRPRPRRPRRRPRRPRRPRPRPRPRRPRRPRRPRPRPRPRPRRPRPREPRPRPRPREPREPRPIOIDODDDIDIDIODDDIDIDIDIODDDODDIDOODDR R OREFE DO O

[cNeoNoNoNololoNoNololololoNoloNolololoNolololololoNololoNoloNoNolololoNoloNolololoN ol olololoNoNoloNoNoNoNoN oo NoNoNeNe]

OFrRPWFEDNRFPEFPW

=

PORRANRPWOWUION

. 534429
. 052227

144691
440523
944272

. 510204
. 975500
. 105971
. 274466
. 162039
. 638877
. 021978
. 576586
. 467043
. 282875
. 771423
. 267436
. 347108
. 580165
. 658181
. 579180
. 265659
. 678942
. 004699

111650
878336
770032
139517

. 472524
. 470607
. 247231
. 380005
. 388534
. 643453
. 263943
. 691281
. 249867
. 023862
. 662461
. 744889
2

. 374037
. 158970
. 7187657
. 209086
. 065480
. 660897
. 238107
. 237157
. 114625
. 349453
. 465478

778404

539588
134538
800458
079678
694406

. 290710
. 883610

. 823599
. 262345
. 087756

987655
344144
038183

. 071789
. 113242
. 632966
. 143429
. 396071
. 300569
. 871055
. 395900
. 501129
. 325031
. 369780
. 090413
. 990100
. 624516
. 905587
. 670094
. 044437
. 212226
. 704183
. 491885
. 459294
. 223060
. 465694
. 927672
. 574844
. 918696
. 506127
. 909705
. 917239
. 269820
. 818823
. 983508
. 814943
. 959053
. 397203
. 821208
. 001351
. 282808
. 368526
. 865037
. 118215
. 084578
. 446296
. 705358
. 449217
. 358568
. 056110
. 484833
. 135484
. 528923
. 126307
. 874185
. 988659

1
PENPPNOONMOOCOORNE

1 o [
PWFRPOOFRFNPFPOOO

. 065494
. 271681
. 413989
. 236377
. 544326
. 075662
. 024955

113600
674267
074019
072868
352697
420529
037574
122120
613057
185623
246576
404903

. 117326
. 257176
. 090443
. 235766
. 430454
. 030400
. 590866
. 383161
. 524028
. 834486
. 605272
. 390667
. 147896
. 750771
. 309380
. 308446
. 646625
. 281022
. 772093
. 957997
. 702093
. 853243

374633
474063
675036
020401

. 229740
. 461938
. 696404
. 040027
. 557821
. 676594
. 504371
. 522529
. 698228
. 628028
. 077976
. 396164
. 144816
. 078007



60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76

Cent er
Nunber

FNQN
NN

H
PRRPRRPRORPRRORRRRLON

At om ¢
Nunber

cNeoloNoNololoNoNoNoloNoloNoNoNoeNe)

OQOOOONWWN

TS18b

NANR®OOO

. 776531
. 126998

110218
456643
167442
908685

. 038217
. 625910
. 570292
. 244230
. 068865
. 436447
. 020420
. 975403
. 343857
. 706029
. 558585

WAhAWRAARNWREPNOWWAWWOOR

. 026194

925662
631475
235848
138734
176661
329097
072590
791213
954362
707903
848845
153656
567996
619855
996385

. 588752

ocooORrRrROOONON

. 220396

130335

. 554909

956781
130220
820741
880353

. 452772
. 072204
. 142700
. 279338
. 152563
. 943209
. 120347
. 841104
. 782814
. 112524

Coor di nat es (Angstrons)

OCoOoO~NOOR~WNE

WWWWWWWWNNNNNNNNNNRPRRPERPRPERRPRRERE
~NOUPRAWNRPRPOOO~NOUA~AWNPRPOOO~NOOOPMWNEO

PRPRFRPRPPPPPPRPPRPOOODODOODDDODODDODDDODDDDDDODODDINODOODOOORFR,EFOOO

ecNeoNoNoloNoloNoNolNolololoNololololoNololololoNoNoloNololoNolololoNoNoNeNe]

ONARNNWNUONON

SO~ wWNWOGL

PRPRPWORPNEP®

. 455031
. 168498
. 573483
. 326249
. 413583
. 417707
. 053332
. 379991
. 618780
. 536652

895292
080062
241158
129999
982562
564924

. 326681
. 469197
. 526428
. 515072
. 220897
. 229397
. 418250
. 153330
. 496253
. 571801
. 660198
. 894660
. 286020
. 675704
. 130576

261924
643825
259724

. 454429
. 203396
. 446208

. 919786
. 345912

160260
910833

. 529855
. 695628
. 022351
. 471822
. 254402
. 440731
. 159804
. 770799
. 839110
. 250293
. 444209
. 922050
. 074056
. 887175
. 298994
. 338771
. 556566
. 413764
. 792697
. 856204
. 480083
. 034404
. 124869
. 824217
. 986094
. 410375
. 699354
. 489849
. 823364
. 162661
. 812802
. 389963
. 125236

NPOWNNRPRPWOWOORRPEPNOOOOR

. 024247
. 528310
. 926432
. 958029
. 600588
. 660280
. 121531
. 096303
. 373117

631274
567217

. 120925
. 417981
. 265895
. 173698
. 241565
. 253434
. 128357
. 214916
. 238799
. 125345
. 995086

697129
389845
314650
014110
066622
522088
061752
680974
231432
803072
766198
403467
109636

. 594073
. 660377



38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70

N
PRRPRRPRPRPORRPRRONDMNNNRPRRRPRRRPRRPREPRPRRRERRERERRRERR

Nunber

[cNeoNoNoNoNololoNoNoloNololololoNololoNolololololoNoloNoloNoNoNeNe]

NooughrkENDE

TS18c

. 7178267

927704
137446
749964
798592
053043

. 595490
. 967582
. 115071
. 554112
. 041733
. 081449
. 990905
. 124587
. 132929
. 239011
. 147577
. 004364
. 172631
. 482379
. 139281
. 101092
. 586730

224263
198861
286965

. 099798
. 144112
. 139057
. 525349
. 368002
. 649513
. 918272

[ T T T T T B | [ T T T T
OOPRPOOFrRPROO0OOCOOFR,ENEDN

1 1
WNWIWAPWONNOOR PO

. 827901
. 884573
. 922198
. 256525
. 039505
. 700578
. 755773
. 699267
. 707926
. 119380
. 779006
. 440454
. 130676
. 116862
. 169973
. 753865
. 908977
. 849006
. 750526
. 322802

998787
747243
910032
019643
734967
145700
349268
676134
940316
236717

. 485254
. 278137
. 202471

[ T T
NNWN

[ 1
P ONN

1
CPPORPOORPOOONMNONOOOCORRENMNWNNO

. 314727
. 268540
. 098468
. 549888
. 233367
. 027543
. 238411
. 168005
. 599584
. 645750
. 996394

492796
218967
948043
052815
617863
291450
216837
265533
225151
163669
575975
257944
291773
137161
279208
563817
564460
549587
398145

. 466147
. 044616
. 851029

Coor di nat es (Angstrons)

OCO~NOOTRAWNPE

NNRRRPRRPRRRRERRRE
RPOOWO~NOURAWNEREO

(o NerNeo e NerNo e NerNeo e NerNe)Nerler il Ll i el il i epNe)]

cNeoNoNoloNololoNoNoNololoNolololoNoNoNeNe]

ONBAPWRONOONENO

. 521200
. 281565
. 666261
. 089112
. 357678
. 719331
. 710505
. 180481
. 646322
. 068289
. 961152
. 450060

263871
424411
447166
169994
998965
471549
740419

. 249154
. 646535

. 827367
. 015104

871207
269691

. 089341
. 412096
. 094619
. 158729
. 371195
. 317075
. 735270
. 413129
. 406896
. 413419
. 269297
. 101127
. 635938
. 601871
. 768712
. 676200
. 171752

0.
1.
2
1.
- 0.
-1.
-1.
0.
- 0.
- 0.
2.
0.
- 0.
- 2.
1.
-1.
-2.
-1.
0.
- 0.
- 0.

400198
685685
570821
703011
838107
661585
145589
061600
081161
140793
412429
004411
312249
623048
071535
356533
609798
441140
930271
087181
427503



22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76

Cent er
Nunber

[N
PRPRPRORRPRPRORNRPOORRPRPRPONDMNNRPRPRPRPRRPPRPRPRPRRPRRPRPRPRPRPRPRRPREPRPRPRPRREPREPREPRPROODODDOODOD

At om ¢
Nunber

At om ¢
Type

[cNeoNololololoNolololololoNolololololoNoNoloNoloNololololoNoNolololoNoNolololoNoNoNololoNoloNololoNoNoNoNoNeNe)

19a

POOONWWNOOREO

. 992255
. 825498
. 429208
. 027056
. 391635
. 194734
. 457485
. 419178
. 637381
. 606845

748813

. 045407

723384
927579
753071
343150
744021
634975
438145
269544
875766
361058
626026

. 088297
. 314641
. 572006
. 080002
. 173193
. 002292
. 647865
. 006902
. 907744
. 616842
. 314335
. 860976
. 135718
. 359257
. 574345
. 323229
. 305965
. 053956
. 762140
. 087439
. 368195
. 677650

298424
343804
510412
203823
072210
186819
140975

. 046616
. 552383
. 156421

POWGENWRENWONNMNLOWWOANWEO

. 168635
. 531297
. 858294
. 622670
. 354638
. 275147
. 851600
. 632133
. 592790
. 896181
. 812518
. 215338
. 558931
. 955102
. 884484
. 423946
. 390196
. 664117
. 577952
. 818169
. 370587
. 672838
. 262117
. 037064
. 229661
. 200487
. 893387
. 683732
. 303657
. 156844
. 165115
. 344876
. 227481
. 883089
. 003570
. 901690

138540

. 006418

605848
011780
114999
001946
205159
559165
374376
473090
480182
790652
942333
677218
938738
192078
744060

. 034559
. 596009

1
CoOrONPWNNO

. 299360
. 360533
. 435559
. 079230
. 945124
. 439611
. 413451
. 131245
. 497200
. 614970
. 402373
. 709664
. 177126
. 817734
. 946543
. 483299
. 013072
. 390499
. 650188
. 670788
. 424894
. 819041
. 304005
-1.
. 341579
. 619610
. 543884

407094

218567
844708
422136
479683
281406

. 535683
. 039101
- 0.
. 262680
. 151853
. 698043
. 007363
. 353459
. 677079
. 715605
. 566292

004511

698693
727571
674375
527461

. 251655
. 232786
. 081248
. 282068
. 550912
. 530677
. 427303
. 538948

Coor di nat es (Angstrons)

X

Y

z



OCO~NOOOTRA~WNPE

U OO0 AORABRSBRDMDBDMDIMDIMDIEABEDRNDOWWWWWWWWWWNNNNNNNNNNRPRERPERPRPERPRERRPRE
QOWONOURARWNPFPOOONOODUOPRARWNRPFPOOO~NOOUORAWNRPOOO~NOURARWNPOOONOUIAAWNEO

[

NNANRPRPRRPRRRPRRPRRPRPRPRPRRPRRPRRPRPRPRPRPRRPRPREPRPRPRPREPREPRPRPIOIDDIDIDDIDIODDDIODIDIIODDDODDIODDDODRRPORE OO

[cNoNoloNoNoNolNolololololNoNoloNololoNolololoNolololololololoNolololololololololoNolololoNoNoNolololoNoNoNoloNoNoNoNe NN o)

CORPOOIPUANEPRENNOOURPNONRPOOWRNRPRORPOARANRPOROINEANWONITONENORWNNNENOR

. 522126
. 247092

189238
493536
914616
556279
057751
193747
130247
243239
731602
196308
730384
287665
344317
782146
382853
397394
471562
694180
679758
161385
724830
906924
001446
816908
680681
052688
363456
374196
432029
265366
264338
846538
446784
830420
417127
819514
460184
789433
678971
417705
087331
659764
213747
184949
678783
266435
316242
161744
167218
438578
462878
018695
716948
975853
591872
404700

. 7167754
. 649277

. 141489
. 103961

249666
188117
432700
216024
156166

. 325044
. 391997
. 174311
. 304185
. 285741
. 772803
. 443092
. 315669
. 163940
. 259070
. 954736
. 213140
. 446073
. 750208
. 769784
. 272977
. 320839
. 852074
. 562982
. 540248
. 306574
. 612094
. 032874
. 576246
. 147743
. 406366
. 848122
. 828785
. 196866
. 693586
. 064821
. 855876
. 709397
. 234439
. 732337
. 241449
. 541296
. 159423
. 697860
. 344420
. 166768
. 204699
. 685419
. 445462
. 583064
. 124182
. 664196
. 230480
. 638732
. 019847
. 842614
. 057447
. 976854

1
PENPPNOONMOOOORNE

. 031960
. 224858
. 389429
. 223206
. 484694
. 089218
. 056785
. 018286

606027
075761
094400
315028
401585
008808
050089
632930
150845
280091

. 376290
. 175949
. 196989
. 105279
. 136025
. 410813
. 019413
. 618234
. 390263
. 511692
. 841021
. 564810
. 345875
. 126052
. 690222
. 360119
. 305541
. 638752
. 249243
. 715679
. 010866
. 711283
. 855682

411868
397692
672508

. 088292
. 159330
. 369228
. 809294
. 924202
. 675516
. 643807
. 518353
. 503182
. 708360
. 585369
. 120857
. 343658
. 145350
. 049956
. 248680



61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76

Cent er
Nunber

N
~

H
PRRPRRPORPRRPRRORRERRRON

At om ¢
Nunber

[cNeoNoloNololoNoNolololoNoNoNeNe]

19b

NN ANS®OO

w

. 010372

284652

. 437788

109363
836170
060818

. 752985
. 390777
. 169865
2

. 281472
. 067623
. 995935
. 214849
. 713675
. 524193

742226

WAWABRNWNNWOAWWOO

. 853736

542655

. 469817

494574
387734
504925
189363
769309
041596
753046
781194
136786
695773
668057

. 851935
. 571689

OCOOFrRFRPPFRPOFLNO

. 093798
. 501876
. 053515
. 189585
. 038188
. 954057
. 467706
. 121823
. 133182
. 225055
. 205883
. 880700
. 034476
. 826575
. 603705
. 175104

Coor di nat es (Angstrons)

O©CoOO~NOOUTDAWNPE

WWWWWWWWWNNNNNNMNNNNNRPRPRRPRPRPERPRRRE
ONOOUIDRWNRPOOONOUPRWNRPOOONOOUIAAWNEO

PRPRPRPRPPPPPPRPPOOODOODODODOODDODODDDODDDODDDDDNODOODOOOOOR,EFPOOOD®

[cNeoNoNoNololoNololoNoloNolololololololololololoNoloNolololololoNoloNoNoNeNe]

ONBERANWWNOONON

RPOoORABDWNWOG

PRPRPRPWORPNRPRPW

. 333551
. 024935
. 543931
. 312020
. 295204
. 310732
. 000682
. 454298
. 748855

642677
757003
140668
252825
219466
026781
474147

. 365784
. 553872
. 460113
. 570998
. 149077
. 144007
. 429721
. 114763
. 453631
. 481519
. 580363
. 000539
. 191120
. 558916
. 312030
. 338169

766925
384815
323990

. 007042
. 432726
. 814667

. 411933
. 222303
. 544659

396486

. 804263
. 379621
. 040573
. 402865
. 239880
. 410016
. 197444
. 667658
. 652047
. 202738
. 316733
. 032856
. 932683
. 826453
. 375016
. 223715
. 622541
. 490143
. 954179
. 961338
. 577125
. 098934
. 170773
. 767026
. 112052
. 305595
. 697492
. 453236
L172717
. 169738
. 874986
. 424863
. 945299
. 656167

. 021618
. 412886
. 859481
. 914857
. 562556
. 583759
. 119147
. 054791
. 313131
. 586668
. 576528
. 190198
. 466554
. 216667
. 224877
. 236938
. 318244
. 065732
. 213949
. 321158
. 077009
. 008512
. 720843
. 385246
. 284258
. 051808
. 009374
. 614975
. 059238
. 645600
. 130897
. 7142244
. 746553
. 353476
. 067999
. 619547
. 637215
. 410804



39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70

Cent er
Nunber

[
PRRPRRPRPRPORRRPRONDMNNNRPRPRRPRPRRREPREPREPRRPRERRERRRPR

At om ¢
Nunber

[cNeoNoNoNoNoNoNoNoNoNololololoNololoNoNolololoNoNoloNoloNoNoNeNe]

19c

CQOORFPONNUUORMWNE

oOrooOoNNWN

. 909347
. 056938

656788
816436
151899
645916

. 008068
. 188377
. 570004
. 063463
. 126677
. 968366
. 016689
. 075352
. 152912
. 642762
. 090224
. 094151
. 330273
. 002815
. 333703
. 513119

244694

. 992923

282351
154730
744258
319382

. 004885
. 257575

1.553468

. 992932

[ T T T T B B B | [ I T T
OCOPRPOOPFRPROOOOOOFrWER

1 1
WNWIWIRNWRENOOR PO

. 628513
. 032957
. 377730
. 854641
. 659032
. 870751
. 5563227
. 614916
. 274727
. 952912
. 640708
. 245994
. 175047
. 216486
. 785171
. 867082
. 817493
. 801544
. 222810

975660
761011
684489
877739
610859
772948
377099
002504
999975
005377
555320
609584

. 540029

oo
NN W

[ 1
P ORFRPDN

1
CPPOPOORPOOONONOOOCOORNMWNDNDO

. 341283
. 064760
. 557205
. 305680
. 959350
. 288887
. 269057
. 494239
. 736441

989919
503652
184069
996287
965808
712193
360737
189685
274126
273590
119986
512801
265591
142293
084937
326998
570168
576360
583169
284705

. 429088
. 075585
. 718003

Coor di nat es (Angstrons)

OCoOoO~NOOR~WNE

NNNRRRRRRRERRR
NFRPOOWO~NOUDWNRO

(oMo e NerNeoNerNerNo o NerNe)Nerler Mol i SO N i i e)iNe)]

cNoNoNoNoNolololNoNololololoNoloNoloNoNoNeNe]

PONAPPOWNUONENO

. 471642
. 363154
. 810035
. 121778
. 285377
. 628361
. 7125377
. 227001
. 703739
. 184129

917569

. 337014

298607
564866
451899
264243
938066
554380
736471
185822

. 668991
. 926492

. 140059
. 120208

936564
335642

. 350931
. 597978
. 377080
. 188515
. 309974
. 300465
. 636387
. 447613
. 272970
. 333028
. 178219
. 019961
. 431257
. 487212
. 644013
. 738010
. 341808
. 195270

. 447637
. 672680
. 591849
. 569056
. 830806
. 664338
. 084107
. 004949
. 106845
. 263755
. 401548
. 176919
. 238800
. 653438
. 076490
. 361080
. 679478
. 396595
. 983936
. 169439
. 301912
. 333814



23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76

Cent er
Nunber

[N
PRRPRORRPRPRORNRPROORRPRPRPONDMNNRPRPRPRRPRPRPRPRPRRPRRPRPRPRPRPRPRREPREPREPRPRPREPREPREPRLPRLROODDO OO

At oni c
Nunber

[cNeoNoolololololoNolololololoNololoNololololoNololololoNolololololoNolololoNoNoNolololoNoNoNoloNoNoNoNoNoNe)

[ T T B
N

N

NNooARRPRPNMNNPRPOOWENEDNE

TS20a

ADNDN

»

CooOoONNWNOORE

. 754254
. 416646
. 978760
. 339322
. 121186
. 387297
. 580387
. 590409
. 712849

686734

. 997198

658182
770692
654097
478830
889149
811345
343756
238988
987725
318510
615230

. 152960
. 318006
.477126
. 238321
. 123401
. 958319
. 567663
. 968636
. 803066
. 544689
. 384894
. 791213
. 032577
. 424275
. 429780
. 228403
. 091688
. 870920
. 890900
. 150664
. 235577
. 462449
. 037147
. 319966

439492
219860
841753
239966
027717
181756

. 788187
. 947427

PROANOPEPNWONNWWH WA W®WEO

. 436196
. 323021
. 853487
. 561652
. 158503
. 849155
. 579898
. 362000
. 881391
. 709600
. 107738
. 471142
. 947343
. 987098
. 333257
. 313202
. 588142
. 347706
. 586370
. 240561
. 527656
. 431160
. 145929
. 042685
. 818435
. 406871
. 125903
. 635350
. 917962
. 391770
. 080802
. 222627
. 864486
- 2.
. 824781

053750

181765

. 368340

039943
353421
500417
080736
051614
272431
171502
242577
437142
697177
937066
639692
810190
174675
782745

. 847865
. 764633

[ [ T T T B
P OPFRPDNNMNNWWNO

1
PONMNNOWROROONE

. 419419

295594

. 985158

876950
471458
410339
246993
555013
497828
385968
671259

. 189679
. 048898
. 722105
. 552692
. 030953
. 414660
. 779216
. 705680
. 364030
. 896129
. 179307
. 264066
. 491774
. 538354

279976
106907

. 769048
. 434375

0. 342101

1 1 1 1 1
OOrRORPOOORNROOR

. 396237
. 233540
. 038711
. 111032
. 266518
. 102467
. 742834
. 070292
. 401212
. 737151
. 759721
. 654448

840704
904791
642803
664421
046452

. 168192
. 448337
. 018822
. 366772
. 364814
. 084117
. 408314

Coor di nat es (Angstrons)



OCoOoO~NOOR~WNE

OOV OOAORABDMBDMDIMBIEMREMBIEDREADIMDWWWWWWWWWWNNNNNNNNNNRRRPRPRERPRPRRR
POOWO~NOURARWNRPRPOOONOODURARWNRPOOONOODOUOPARWNPFPOOONOUIARWNRPOOO~NOUIAWNEO

FNQN

ANNNRPRPRPRPRRPRRPRPRPRPRPRRRPRRPRPRPRPRPRRPRPRPRPRPRPRREPREPRPRLPRODDDIDIODDDDIDIDIDDIDDDIDIODDDODORRIOIRLREOOOD

cNoNoloNoNololoNololololoNoloNololoNoNololololololoNolololoNolooNoloNoloNololoNoNololololoNoNolololoNoloNoloNoNoNoNeoNoNe)

ONBANWWNOOWRENOR

[ T T T T T |
RPOoOMABNMNEND

NNOOORPRPWNRPOOWNMNNDEN

. 687424
. 503993
. 338520
. 624755
. 028310
. 693928
. 179255
. 162415
. 297234
. 335333
. 829992
. 399871

006560
085794
420904
656099
566151
391190
091983
679679

. 851765
. 037796
. 794326
. 804038
. 760009
. 964370
. 690867
. 068847
. 134799
. 279400
. 697529
. 821945
. 427255
. 048232
. 801635

070935
717864
562051
271776
728600
383885
283022
630319
313710
119252
424425
748746

. 274017
. 443848
. 147699
. 537575
. 653182
. 581159
. 698246
. 729234
. 804413
. 471493
. 528168
. 626117
. 338296
. 112422

[ T T T T T T R L T T T T T T T T SR B | L S T T T T T B
OONRFRPORFRPRFPFRPFEPPNOOORFRPROORFRPRWEPNOWPARRPONWPNNWERERPRERPEPENE

1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
ORPOONOOROWRWRRREPRENNENN®WN

. 397151
. 161596
. 482292

479914
642950
193106
187018

. 205700
. 976453
. 159299
. 193384
. 240739
. 352157
. 443769
. 147932
. 261219
. 994088
. 944955
. 431964
. 408803
. 462675
. 857755
. 458228
. 432470
. 003680
. 625046
. 601804
. 374068
. 7172944
. 144903
. 647835
. 492923
. 146689
. 676201
. 427659
. 816265
. 096291
. 153370
. 776833
. 683880
. 322934
. 040913
. 422427
. 720159
. 205233
. 295289
. 550973
. 231929
. 092164
. 896411
. 616689
. 397949
. 165017
. 870780
. 322781
. 765160
. 097016
. 777838
. 095554
. 989116
. 844277

POWNNORWOOORRNROOOR

P ORFRPNNMNNWDNDN

ONOOOOREPNWNNO

. 000903
. 264882
. 363308

184352

. 506948
. 121163
. 082015
. 015924
. 510512
. 049528
. 040503
. 066194
. 485146
. 356260
. 202778
. 572876
. 139197
. 303412
. 297275
. 354860
. 031542
. 174982
. 287188
. 180512

023774
706866
393339
363162
995678
171362
907810
109624
587172
831461
564690
676267

. 275940
. 326140
. 384601
. 661929
. 625291
. 442063
. 194597
. 589777
. 329479
. 941732
. 194673
. 244776
. 514726
. 739935

904635
525864
300312
921498
153293
562631
092544
055087
158930

. 330397
. 071652



62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76

PRRPRRPRORPRRPRRORRERRERO-N

At oni c
Nunber

[cNoNeololoNoloNoloNoloNolNoNeNe]

TS20b

. 377069
. 786767
. 436989
. 354923
. 419373
. 932221
. 430841
. 260601
. 771104
. 228822
. 011033

792275
204306

. 886184
. 397864

WhArWARANWRENWWRAWWO

. 569090

268624
226079
275930
133985
406617
470774
771878
457346
474869
168976
924852
704293

. 687563
. 444034

PORPOOROOOR

. 487505
. 138965
. 259109
. 191323
. 023330
. 418134
. 315976
. 132315
. 026997

386501
744702
901549
710700

. 398624
. 313160

Coor di nat es (Angstrons)

OCoO~NOOOOTDS WNPE

WWWWWWWWWWNNNNNNNNNNRPRPRRPERPRPRRPRRRE
OCO~NOUDRARWNRPFPOOONOURARWNRPOOO~NOUIAWNEO

PRPRPRPRPPPRPPPPRPPPOOODODODODDODODODODODDDDDDDODODODDOOODODOOREFLPOOO

cNeoNoloNoNololoNoloNolololoNololololoNolololoNoloNolololololoNoNoloNoloNoNeNe]

ONBANWWNOONONOE

PORABDWNWOG

NRPRPORPWRENREPW

. 443064
. 267272
. 685979
. 465476
. 228394
. 438165
. 048101
. 517455

866303
686319
634288
217060
279459
285347
082134
395791
428929

. 629045
. 392226
. 658450
. 098224
. 074118
. 391882
. 062991
. 408946
. 418676
. 536717
. 122259
. 104644
. 606154
. 455496

322355
838752
430791
186051
862214

. 436765
. 863796
. 906959

. 738393
. 372690
. 551398
. 496690
. 643180
. 907150
. 005396
. 331012
. 192336
. 338553
. 206903
. 641314
. 454484
. 160762
. 204680
. 064447
. 847270
. 812960
. 431391
. 231933
. 734681
. 541386
. 104249
. 066827
. 706444
. 175687
. 306140
. 680974
. 119650
. 034061
. 658796
. 362368
. 659200
. 135230
. 892826
. 461146
. 758172
. 469853
. 344319

. 063812
. 409066
. 762876
. 829754
. 475237
. 527466
. 107329
. 028909
. 243734
. 556599
. 525988
. 206946
. 493370
. 191829
. 249847
. 257792
. 339240
. 047153
. 199815
. 332700
. 071347
. 025650
. 722331
. 379896
. 282500
. 064927
. 010547
. 704611
. 089037
. 605765
. 038086
. 711259
. 703341
. 331930
. 123062
. 568184
. 580667
. 508273
. 382761



40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70

Cent er
Nunber

P A
PRRPRRPRPRPORRPRRPRONDAMNNNRPRPRPRREPREPREPRRRERRERRRPR

At om ¢
Nunber

[cNoNololNoNoloNoNololololoNololololoNololololoNololNoloNoNoNeNe]

1
WOROOONWWN

-1.

TS20c

. 992765
. 570541
. 874996

231346
762864

. 086754
. 265568
. 519851
. 054531
. 090858
. 934433
. 950388
. 038318
. 092444
. 614883
. 160682
. 015216
. 165489
. 137138
. 509003
. 596345
. 336079
. 076367

353883
420534
200661

. 519098
. 405308
. 218612
. 358849

616957

NOWRRIRANWENORE P

. 072744
. 409977
. 741101
. 673141
. 859716
. 560996
. 649585
. 442740
. 118945
. 794238
. 410903
. 244917
. 395932
. 904592
. 7142624
. 756229
. 818245
. 271704
. 031659
. 841430

286191
479861
202929
369838
383444
288181
006520
677081
536082

. 401258
. 846928

P ORFRPDNDNDN

POPORPOOROOONONOOOOONNWNND

. 099459
. 556864
. 326285
. 942789
. 287181
. 284777
. 477163
. 765100
. 969265

504714
188456
011837
958232
740062
324399
160516
251606
316012
092110
493019
323143
206857
044799
382660
473315
504534
495782
102204
486366

. 572794
. 136901

Coor di nat es (Angstrons)

O©CoO~NOOUTDA WNPE

NNNNNRPRRRRRRERRRR
WNROOWONOUDNMWNRO

[eNerNeNeNerNeoNerNerNeo e Ner No)Nerleo) el el i i el i i o) R e)]

cNeoNoloNolololoNoNololololoNoNoNoNoNoNoNeNeNe)

ONRFRNWNNE

o
ONEFEDN

1 [ [ T
NDMONDDEAENWWNO

. 660949
. 580501
. 041196

161779
408062
710497

. 882417
. 309533
. 807199
. 364890
. 744866
. 131043
. 418735
. 871760
. 426122
. 494596
. 063000
. 792040
. 723295
. 070699
. 803956
. 837798
. 756010

. 375541
. 096607
. 995354

181232
543691

. 758454
. 586700
. 150744
. 194744
. 212166
. 590095
. 378715
. 203684
. 026809
. 114220
. 853278
. 257600
. 352862
. 600890
. 836204
. 372564
. 429397
. 424830

POOORPPEPNPEPNOONOOORREO

. 491866
. 660296
. 600577
. 501643
. 824668
. 633571
. 080831

139029
165460
460076
342295
714408
012476
696076
092617
341761
748440
224737
154395
269868
112119

. 149513
. 426915



24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76

Cent er
Nunber

[N
PR RORRPRPRORNRPROORRPRPRPONDAMNNRPRRPRPRPRRPRRPPRPRPRRPRPREPRPRPRPRPRRPRPREPRPRPRRPRRPREPREPRPOIODOODOOD

At oni c
Nunber

cNeoNoNoNoNololoNoNolololoNololoNololoNolololoNoloNololololoNoNoNolololololololoNoloNoloNoNoloNoloNoloNeoNe]

21a

1
CORPROWWWAWOOORDDIOARNEPR

. 062979
. 761671

137449
133333

. 312777
. 981905
. 784749
. 698756
. 526320
. 795364
. 387883
. 358312
. 582547
. 960488
. 603872
. 568535
. 584754
. 287757
. 327960
. 207454
. 769674
. 399234
. 335706
. 294567
. 581108
. 778371

676422
670002
807048
799288
498764
498608
658981
106548
271932
492714
327798
093931
898997
291860
452259

. 326753
. 481096
. 305085
. 281803
. 450968
. 275132
. 810649
. 228830
. 005891
. 154442
. 936066
. 757240

L T T T SO T T T B | T T T T T T A T T T TR T TR S B
NPFPORPFPONMNMNWNOORPROOONONOPMWERERPNWOWERERLENDN

PRWANWRENWORPWNWAW®WEO

. 731827
. 143345
. 916971
. 213011
. 152482
. 550478
. 979510
. 734406
. 664667
. 071287
. 428679
. 576794
. 171630
. 425688
. 073434
. 716824
. 191703
. 484326
. 077421
. 527396
. 465759
. 140554
. 011527
. 050796
. 686215
. 924743
. 139409
. 885163
. 820510
. 270840
. 123931
. 761374
. 068135
. 827726
. 290427
. 628194
. 359808

589860
780365
929257
109697
875709
897802
207630
302176
463750
738240
391433
616734
200504
829683

. 660900
. 988410

. 107026
. 916406
. 953932
. 332885
. 066511
. 297025
. 522222
. 444758
. 293435
. 516424
. 212622
. 769053
. 111794
. 784770
. 889072

480414
068452
713742
131015

. 126402
. 204333
. 777014
. 988598
. 486775
. 859263
. 911730
. 872725
. 221153
. 646293
. 040102
. 268391
. 275845
. 323264

259918
110793
780785
126135

. 436821
. 786752
. 752595
. 738550
. 814914
. 901491
. 615511
. 798905
. 037883
. 108430
. 503695
. 017685
. 198723
. 216101
. 142837
. 230534

Coor di nat es (Angstrons)

. 860403

2

694958

0.

043649



O©CoOoO~NOOUTAWN

10

12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62

NNPRPRPRRPRPRPRRRPRRPRRPRPRPRPRRPRRPRPRPRPRPRRPRRPRPRPRPRPRRREPRPIOIDDODDDIDIDIDDDIDIDDIDIODDDIDDIODOOORRPIOIREFRP OO

cNoNoloNoNololoNololololoNoloNololoNoNololololoNoloNolololoNololoNoloNoloNololoNoNololololoNoNolololoNoloNoloNoNoNoNeoNeNe)

ONBRANWWNOONRENOR

[ T T T T B |
RPOoORADNEND

NNogUORRPWONMNROOWERENNMEN

. 864142
. 176220
. 291982
. 644726
. 894577
. 585014
. 973133
. 599623
. 373191

876701

. 446220

810228
042193
515267
893302
518867
546064
089185

. 855805
. 833359
. 001554
. 919693
. 783969
. 743573
. 890526
. 640396
. 026246
. 126173
. 269659
. 765763
. 831864
. 993754
. 081573
. 419753

957092
489389
503126
247382
909711
751045
519553
606621
327339
378890
337014

. 922071
. 462697
. 483103
. 038100
. 523084
. 548409
. 526357
. 704861
. 699366
. 778904
. 506998
. 567177
. 585086
. 000207
. 093510
. 250504

L T T T SO T T T B | L T T T T T T T T B | [ T T T T T B |
OOFRNFPOFRPFRPFPFPPNPOORPROORPRWONOWRMNRPRPRONWENWRERRPRPEPREPR

1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
ORPOONOOROWRWHRRRPORENW®W

. 236831
. 208227
. 560348

435313
773221
470927

. 858147
. 536350
. 075443
. 138380
. 163007
. 192679
. 377480
. 209047
. 229940
. 936923
. 929761
. 274241
. 448336
. 471253
. 832382
. 327272
. 528330
. 937961
. 7172786
. 685953
. 515027
. 764903
. 302391
. 549702
. 304682
. 434051
. 611031
. 216269
. 512601
. 047157
. 065195
. 745866
. 755226
. 310217
. 880829
. 259526
. 534254
. 271808
. 308669
. 422211
. 062641
. 058024
. 087800
. 793082
. 520710
. 385273
. 830739
. 619519
. 847260
. 238217
. 702041
. 027482
. 097885
. 892151
. 649577

P RN

CWNMNNORPWOORREENEOO

PNOONDN

ORrONRRO

. 723439
. 419586
. 951264

035031

. 563905
. 569158
. 044365
0.
0.
. 001467
0.
. 532449
. 231345
. 035473
. 534192
. 235048
. 215708
. 379748
. 170121
. 225353

381345
008583

022362

0.118120

NN P

NONOOOORRENWNNOOON

. 055221
. 202866
. 072313

660837
363087
373256
004238
241206
997755
182370
403667
747380
591023
649694

. 377611
. 483620
. 243782
. 625786
. 669459
3.
. 340519
. 644265
. 108055
. 176373
. 131072

360556

857599

. 911379

689526
833368
497673
331046
923539
196883
560423
113928
001039
067175
281389

. 138779
. 574174



63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76

PRRPRRPORPRRPRRORRERRERELO®

Nunber

[cNoNololoNoNololoNoNoNoNeNe]

21b

OCOOO0OONNWN

. 285742
. 674380
. 265799
. 988726
. 881129
. 506902
. 481875

692544
127328
005341
553808

. 351004
. 881033
. 838239

NARUANOENAEWNN

. 413131
. 652747
. 336451

721916
047482
281626
773149
276476
381960
382289
326152
282762

. 476495
. 973509

[ 1
= OO

[
= OO

corooopr

. 628734
. 366543
. 219028
. 105887
. 329176

527339

. 540558

094671

. 543679
. 293732
. 363803
. 739576
. 942244
. 779023

Coor di nat es (Angstrons)

OCO~NOOOUOTRAWNPE

P WWWWWWWWWWNNNNNNNNNNRPRPRPRPRPRPRPEPRPRPRRERERE
QOWO~NOUPRARWNPFPOOONOODUORARWNRPFPOOO~NOOUIAWNEO

PRPRFRPRPPPRPPPPRPPPPRPOOOODOODOODODODODDODODDODODIIODDDDNODDDOOODDRFRLEFPOOOO®

eNeoNoloNoNololoNoNooNolololoNolololoNololoNoNoNololololoNoNololololoNoNoNoNoe N

1 1 1 1 1 1 1
RPORWRRREP®

[
N WN

PORARNNWION

. 568196
. 582381
. 795793
. 716361
. 017341
. 599705
. 074237
. 552853
. 923092
. 378944
. 597853
. 275769
. 645017
. 164570
. 284707
. 605336
. 638801
. 523583
. 365560
. 731344
. 091194

161752
130543
931951
289419

. 513314
. 539853
. 287573
. 352001
. 979557
. 441907
. 862239
. 613314
. 036981
. 069419
. 927624
. 709438
. 411247
. 322014
. 330347

. 933195
. 532625

289148
139974

. 324928
. 564517
. 937849
. 268291
. 120999
. 470713
. 192759
. 658280
. 178506
. 222277
. 053140
. 639395
. 733919
. 915145
. 441077
. 294650
. 855722
. 361954
. 583730
. 335178
. 024170
. 052237
. 476927
. 491352
. 418685
. 495758
. 672170
. 438077
. 696674
. 467455
. 677903
. 713395
. 611493
. 226055
. 818112
. 697010

PENPPNOONOOOOOROOO

1 oo oo
P WFRPROOFRFNPFPOOO

. 221254
. 511947

355480
435247
122312
273396
076955
069082
274119
448534
151875
108643
600970
194675
248068

. 491720
. 130250
. 256764
. 031040
. 207674
. 281703
. 125939
. 559013
. 314365
. 409960
. 972499
. 412826
. 238930
. 260153
. 303996
. 517217
. 423966
. 588761
. 322470
. 012026
. 754536
. 667951
. 833344
. 381191
. 600374



41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70

PN
PRRPRPRPRPORRPRRPRONDMNNNRPRRPRPRPREPRPRRRRERRRPR

At oni c
Nunber

cNeoNoloNololoNolololololoNolololololoNoNoloNoloNoloNoloNeNe]

21c

[ T T B
~N~NOo 0101

cCoocoroNoOrNEE

[ [ T T B
P WOPFRPROOOMNMNWN

. 718165
. 213273
. 006004
. 859103
. 280154
. 205991
. 365683
. 623739
. 783868

731942
132764
959036
141040
663527
192318
981640
091255

. 156167
. 342343
. 585863
. 482094
. 914038
. 211337
. 375781
. 048437
. 547209
. 337209
. 620689
. 661833
. 575838

[ T T T T T B B oo
OO O0OOFRPNOOOOOOPRF

1 1
WNOARORANWENO R RO

. 031532
. 554483
. 873729
. 788748
. 588862
. 775314
. 812703
. 555867
. 583583
. 925972
. 972441
. 816598
. 902635
. 612895
. 685386
. 780429
. 225356
. 087932
. 996078

123774
486551
108631
208746
522802
531597
335340
530688
456641

. 933382
. 100650

. 693640
. 037058
. 231456
. 328524
. 692598
. 069250
. 704092
. 524316
. 436531
. 399256
. 863659
. 365347
. 397208
. 371874
. 151619
. 091198
. 367148
. 072000
. 504327
. 684043
. 666315
. 318812
. 703680
. 076025
. 025682
. 140495
. 445188
. 597810
. 146449
. 297725

Coor di nat es (Angstrons)

O©CoO~NOOOTDA WN PP

NNNNNRPRRRRPRRERRRRR
AWNRPROOONOUDMWNRO

(e NerNe e NerNeo e NerNo o Ner o) NerNe) oo Nerl il Dl ol il i e)ie)]

cNeoNoNoNoNololoNolNoNololoNoNolololoNoNoloNeNeNe)

. 948457
. 935283

685418
016651
338562

. 459595
. 758778
. 369153
. 873190
. 487142
. 840136
. 000550
. 497318
. 855750
. 515384
. 534289
. 076934
. 841497
. 818967
. 988682
. 895580
. 776214
. 725162
. 870508

. 580873

583558
258665
697390
205683

. 593639
. 437279
. 105118
. 103403
. 135205
. 522445
. 338420
. 146567
. 835712
. 045751
. 735461
. 478790
. 259832
. 546794
. 917034
. 400923
. 714670
. 613996
. 716871

NPOOORPENRPPNOONMNOOOREO

. 318382
. 868182
. 880183
. 221814
. 998496
. 518106
. 656490

116011
178432
480349
322407
745225
037248
697284
069107
362513
740920
265114
113608
233990
039496

. 070933
. 393393
. 173345



25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76

=
PRPRRPRORRPRPRORNRPROORRPRRPRPONDMNNRPRPRPRPRPRPRPRPRPRPRRPREPRPRPRPRRPRRPRPEPRPRPRPRRPREPREPRPRLPROIOOOD

cNeoNoNoNolololoNoNoNoNololoNolololoNoNolololoNololololololoNololololololololololoNololoNoloNoNoloNoNeNe]

. 633273
. 020820
. 112343
. 265561
. 118896
. 772890
. 830424
. 657924
. 871398
. 469077
. 216821
. 429071
. 951634
. 551472
. 528069
. 796375
. 183955
. 361192
. 321952
. 889702
. 497593
. 403408
. 199557
. 261773
. 559738
. 524673

688406
699009
758709
518364
575751
568027
140015
065185
359273
275981
950776
641363
937173
937266

. 543127
. 942290
. 286698
. 868015
. 432764
. 422461
. 588082
. 051904
. 100722
. 210041
. 795875
. 666395

[ T T T T T T R | 1 L T T T O T TR T T TR S T T R T
NFPORPNEFEFNWWROORPROOONORPROPMWERPNWERPRWEEDNDN

GARRNWORNNORRPWNRTWARO

. 225970
. 100598
. 499140
. 541549
. 444215
. 030855
. 660956
. 604444
. 034022
. 325591
. 502562
. 166133
. 215309
. 865521
. 507833
. 464310
. 848667
. 031156
. 487995
. 498411
. 081648
. 075600
. 941474
. 596008
. 004093
. 322892
. 247592
. 233545
. 706780
. 524707
. 685898
. 062041
. 814653
. 283924
. 330991

970648
132853
768377
035394
081469
461466
262423
319618
732007
314417
838632
267980
502691
273025
257779

. 328568
. 200493

. 978064
. 036560
. 277666
. 034537
. 317839
. 456293
. 419505
. 289262
. 481941
. 195604
. 807879
. 173612
. 725800

923786
495579
137027
708678
176118

. 076889
. 040371
. 817820
. 952759
. 558429
. 927633
. 972888
. 975118
. 166157
. 764024
. 928720
. 361434
. 276810
. 308020

276416
111458
792421
311930

. 167249
. 756316
. 875400
. 094234
. 580503
. 586825
. 670425
. 122469
. 247551
. 303732
. 279541
. 251015
. 729061
. 319946
. 352858
. 894540



The Gas Phase Free Gibbs Energy Profiles

TS4c

9.9
| 7cC

11.6

%a

8c
1c TS6d

8d

1c

The free Gibbs energy profile (kcal/mol) of 2 metathesis by the first generation Grubbs

catalyst.



TS4a TS6a

TS6b

1a

The free Gibbs energy profile (kcal/mol) of 2 metathesis by the second generation Grubbs

catalyst.



TS13a

TS11b TS13b

trans-15

8b 8a

The free Gibbs energy profiles (kcal/mol) of 2 metathesis by metallacarbenes 8a and 8b



The free Gibbs reaction energy profile (kcal/mol) of cis-15 metathesis mediated by

metallacarbenes 8a and 8b



