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X Y z U(eq) X Y z U(eq)
ol 0.3469(3) 0.4813(6) 0.4709(3)  0.0246(18) Cs 0.3963(4) 0.7288(9)  0.4257(5) 0.024(2)
02 0.2495(3) 0.4723(6) 0.3445(3)  0.0229(17) c9 0.3071(4) 0.7182(9)  0.2312(5) 0.022(2)
03 0.1498(3) 0.4881(6) 0.3855(4)  0.0246(18) Cl10 0.2822(4) 0.7194(9)  0.2784(4) 0.015(2)
04 0.3571(3) 1.0024(6) 0.4568(3)  0.0265(18) cll 0.2211(4) 0.7214(9)  0.2522(4) 0.016(2)
05 0.2534(3) 0.9786(6) 0.3409(3)  0.0220(17) c12 0.1962(4) 0.7207(10)  0.1840(5) 0.022(2)
06 0.1484(3) 1.0082(6) 0.3669(3)  0.0225(17) c13 0.1057(4) 0.7394(9)  0.2996(5) 0.021(2)
N1 0.3980(3) 0.6363(7) 0.5161(4)  0.0187(19) cl4 0.0816(4) 0.7470(9)  0.3507(5) 0.017(2)
N2 0.3636(3) 0.6295(7) 0.4148(4)  0.0178(18) c1s 0.3734(4) 0.9044(9)  0.4579(5) 0.016(2)
N3 0.2928(3) 0.6154(7) 0.3167(4)  0.0170(18) Cl6 0.3450(4) 0.8734(10)  0.3450(4) 0.020(2)
N4 0.2089(3) 0.6197(8) 0.2814(4)  0.022(2) c17 0.2530(4) 0.8881(9)  0.3141(4) 0.022(2)
N5 0.1353(3) 0.6353(7) 0.3151(4)  0.0160(18) C18 0.1605(4) 0.8787(9)  0.2667(5) 0.020(2)
N6 0.1016(3) 0.6470(7) 0.3872(4)  0.0187(19) Cl19 0.1300(4) 0.9120(9)  0.3529(4) 0.017(2)
N7 0.0994(3) 0.6550(7) 0.4904(4)  0.0160(18) €20 0.0814(4) 0.9099(8)  0.4217(4) 0.017(2)
N8 0.3699(3) 0.8374(7) 0.4094(4)  0.0201(19) c21 0.2488(9) 1.490(9)  0.476(3) 0.57(9)
N9 0.2946(3) 0.8269(7) 0.3159(4)  0.0183(19) c22 0.2497(18) 1.7133)  0.438(3) 0.24(3)
N10  0.2105(3) 0.8298(7) 0.2788(4)  0.0177(19) c23 0.2498(11) 1.705(4)  0.4869(12)  0.129(14)
NIl 0.1351(3) 0.8436(7) 0.3084(4)  0.0173(18) C24 0.4511(17) 0.594(14)  0.284(3) 0.69(13)
N12  0.1003(3) 0.8558(7) 0.3794(4)  0.0139(17) O1W 0.0323(13) 0.989(4)  0.550(2) 0.49(4)
NI3  0.2441(6) 1.3708(10) 0.4427(5)  0.038(3) 02w 0.0457(13) 1.143(5)  0.5077(10)  1.03(6)
N14  0.2495(8) 1.446(5) 0.5513(11)  0.41(4) 03W 0.3620(13) 1.2667(13)  0.6106(10)  0.204(15)
Cl 0.3674(4) 0.5734(9) 0.4673(5)  0.022(2) 04w 0.3490(10) 1.2334(13)  0.4867(10)  0.173(11)
c2 0.3429(4) 0.5761(8) 0.3562(5)  0.017(2) O5W 0.0339(9) 1.240(2)  0.4164(14)  0.194(12)
C3 0.2509(4) 0.5615(7) 0.3179(4)  0.010(2) 06W 0.0770(6) 0.3301(14)  0.2790(11)  0.138(8)
c4 0.1578(4) 0.5822(8) 0.2747(5)  0.017(2) 07w 0.4796(9) 0.4521(12)  0.2701(8) 0.144(11)
cs 0.1314(4) 0.5794(9) 0.3652(5)  0.018(2) 08W 0.4617(10) 0.6782(14)  0.3201(11)  0.137(10)
cé6 0.0795(4) 0.6012(9) 0.4309(5)  0.023(2) 09W 0.4886(5) 0.9234(12)  0.4567(6) 0.077(4)
C7 0.4191(4) 0.7345(9) 0.4968(4)  0.017(2) 010W 0.0530(4) 0.5292(16)  0.1497(5) 0.095(5)
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