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gbooboogoXxoooboobooboooono

o000
3

T X y z u {eq)
Br (1} 0.63938(7) 0. 0490(1} 0.2651(1} 0. 0696 {4)
s{1) 0. 2807(2) 0.8774(3) 0.1219(3) 0.086(1)
5{2) 0. 4555(3) 0.6370(4) 0.4214(5) 0.141(2)
0{1) 0.2185(4) 0.7372(6) 0. 4365(8) 0.079(3)
0(2) 0.3162(4) 0.6363(8) 0.5349{(9 0.106(3)
0{3) 0.3188(4) 0.9012(5} 0. 4097 {6 0.058(2)
0{4) 0. 0416 (4) 0.9429(6) 0.3390(8) 0.085(3)
0{5) 0.8185(5) 0.0004(8) 0.2629(9) 0.106(3)
N{1) 0.0111(4) 0. 7607 (6 0.4752(7) 0.052(2)
c{1) 0. 2895 (5) 0.7107(9) 0.4632{(9) 0.048(3)
c{2) 0. 3330(5) 0. 7876(8) 0.23826(8) 0.048(3)
C{3) 0. 3004(5) 0.7672(8) 0.2296(8) 0.046(3)
C{4) 0.4173(5) 0.7650(8) 0.4148(8) 0.052(3)
C{5) 0.1635(5) 0. 6746(9) 0.497 (1) 0.062(3)
c{6) 0. 1435(5) 0. 7488(9) 0.6085(9) 0.057(3)
{7 0. 0989 (6) 0. 6415(8) 0.378 (1) 0.059(3)
C{8) 0.0382(5) 0.7325(9) 0.3439(9) 0.056(3)
C{9) 0.0761(6) 0. 840 (1) 0.315(1) 0.064(3)
C{10} 0.1014(8) 0.8974(8) 0.443 (1) 0.060(3)
c{11 0.0785(5) 0. 8286(8) 0.5540(9) 0.053(3)
c{12) -0. 0632(6) 0.826 (1) 0. 444 (1) 0.086(4)
Cc{13) -0. 0063(6) 0.6595(9) 0.554(1) 0.062(3)
{14 0. 4747 (4) 0.8652(9) 0. 430 (1) 0.030(2)
C{15) 0. 2839(5) 0. 6644(9) 0.1629(9) 0.055(3)
c{16) 0.528(2) 0.818(2) 0.445(2) 0.22{(L
can 0. 5445 (5) 0.702(2) 0. 441 (1) 0.144(6)
c{18) 0. 2552 (6) 0. 684 (1) 0.019(1) 0.079(4)
C{19} 0. 2507 (6) 0.792(1) -0. 016{1} 0.080(4)
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H{1 -0. 0767 0.8453 0.5286 0.102
H{2) -0.0572 0.8919 0.3949 0.102
H{3) -0.1021 0.7810 0. 3906 0.102
H{4) -0, 0210 0.6826 0.6359 0.073
H{5) -0. 0463 0.6178 0.4982 0.073
H{6) 0.0377 0.6134 0.5781 0.073
H{T) 0.1300 0.7026 0.6770 0.069
H{8) 0.1873 0. 7915 0. 6490 0.069
H{9) 0.1190 0. 6284 0.298h 0.069
H{10} 0.0762 0. 5750 0. 4016 0.069
H{11) 0.1873 0.6082 0.5393 0.073
H{12) -0, 0025 0.7116 0. 2699 0.066
H{13) 0.1084 0.8383 0. 2506 0.075
H{14) 0.1498 0.9329 0. 4626 0.071
H{15) 0.065H8 0.8734 0.6250 0.063
H{16} 0. 2906 0.5927 0. 2065 0. 065
H{17} 0. 2406 0.6258 -0, 0469 0.094
H{18) 0.2328 0. 8191 -0, 1075 0.097
H{19) 0. 4649 0.9443 0.4254 0.037
H{z0) 0.5729 0. 8656 0. 4660 0.268
H{21) 0. 5930 0. 6651 0.4477 0.165
H{22) 0.8192 -0, 0610 0.1619 0.084
H{23) 0.7603 0.01056 0.2412 0.084
X. V. Z : JEFE (fracticnal coordinates):

Uleq) 12, BB 5 FE FER O KIEIE (quadratic amplitude) 2 EHT 5,
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