File fort.7 (SQDH)
REMARK                                                               CYCLE  1

SCALE   1.019466   1           4

ATOM   O  03   0.656023  0.361699 -0.214344                       8

UIJ    O  03   0.008790  0.011724  0.009241 -0.003034 -0.001748  0.001551

ATOM   HH 013  0.646780  0.467500 -0.247450                       1

UIJ    HH 013  0.028430  0.031350  0.027260 -0.006140 -0.003540  0.005650

ATOM   HH 014  0.752910  0.389710 -0.182820                       1

UIJ    HH 014  0.025100  0.034370  0.027440 -0.007340 -0.005740  0.002490

ATOM   O  04   0.368127  0.165099 -0.193984                       8

UIJ    O  04   0.010645  0.013303  0.008008 -0.004368  0.001789 -0.001937

ATOM   HH 015  0.467820  0.240560 -0.195190                       1

UIJ    HH 015  0.028790  0.036250  0.026750 -0.011590  0.004200 -0.004100

ATOM   HH 016  0.328480  0.165010 -0.143480                       1

UIJ    HH 016  0.031790  0.037900  0.022180 -0.009160  0.005700 -0.004160

ATOM   O  01   0.233036  0.125019 -0.052550                       8

UIJ    O  01   0.005404  0.009524  0.005906 -0.002242  0.000948  0.000590

ATOM   N  01   0.122095  0.058537  0.119240                       7

UIJ    N  01   0.005178  0.008146  0.003650 -0.001420 -0.000367 -0.000390

ATOM   C  01   0.105604  0.057590 -0.024548                       6

UIJ    C  01   0.004126  0.006272  0.004161 -0.000788  0.000328  0.000101

ATOM   C  02   0.052805  0.024785  0.052604                       6

UIJ    C  02   0.004327  0.006227  0.003809 -0.000462 -0.000302 -0.000309

ATOM   C  03   0.286945  0.147636  0.127182                       6

UIJ    C  03   0.006248  0.010079  0.007429 -0.001923 -0.001174 -0.001072

ATOM   C  04   0.041554  0.007292  0.189034                       6

UIJ    C  04   0.008325  0.011596  0.004672 -0.000708  0.000726  0.000333

ATOM   HH 01   0.328000  0.186200  0.072470                       1

UIJ    HH 01   0.026660  0.044850  0.021660 -0.011680 -0.001230  0.000980

ATOM   HH 02   0.375470  0.048240  0.153990                       1

UIJ    HH 02   0.029020  0.032530  0.038450 -0.000300 -0.014520 -0.000630

ATOM   HH 03   0.274270  0.271370  0.162480                       1

UIJ    HH 03   0.028780  0.036060  0.036200 -0.001010 -0.007100 -0.018160

ATOM   HH 04   0.124750 -0.081810  0.220050                       1

UIJ    HH 04   0.036650  0.045120  0.019450  0.009660 -0.001400  0.001560

ATOM   HH 05  -0.074730 -0.067820  0.176160                       1

UIJ    HH 05   0.029520  0.049760  0.020250 -0.013640  0.000490  0.000450

ATOM   HH 06   0.017030  0.132530  0.220400                       1

UIJ    HH 06   0.048820  0.034620  0.019440  0.003360  0.002600 -0.004240

ATOM   O  02   0.934949  0.438021 -0.123282                       8

UIJ    O  02   0.007182  0.010431  0.004201 -0.001530 -0.000882 -0.000941

ATOM   N  02   0.742194  0.374461  0.036179                       7

UIJ    N  02   0.004343  0.007339  0.004628 -0.001619  0.000288 -0.000266

ATOM   C  05   0.969518  0.471313 -0.056293                       6

UIJ    C  05   0.004787  0.006224  0.003991 -0.000590 -0.000262 -0.000353

ATOM   C  06   0.886694  0.445112  0.015472                       6

UIJ    C  06   0.003728  0.005923  0.004706 -0.000834  0.000021 -0.000218

ATOM   C  07   0.624108  0.287185 -0.017589                       6

UIJ    C  07   0.005668  0.007811  0.006974 -0.001219 -0.000803 -0.000737

ATOM   C  08   0.700570  0.363559  0.115558                       6

UIJ    C  08   0.007493  0.011464  0.005471 -0.001679  0.001095  0.000163

ATOM   HH 07   0.609980  0.140450 -0.003080                       1

UIJ    HH 07   0.033250  0.023360  0.034290 -0.007330 -0.008330  0.002420

ATOM   HH 08   0.670680  0.300710 -0.073610                       1

UIJ    HH 08   0.026150  0.041430  0.020820 -0.010560  0.000940 -0.003060

ATOM   HH 09   0.501300  0.352960 -0.013430                       1

UIJ    HH 09   0.018520  0.035950  0.036670  0.002310 -0.003690 -0.009480

ATOM   HH 010  0.693150  0.214890  0.132270                       1

UIJ    HH 010  0.044100  0.030940  0.025850 -0.005670  0.006660  0.004110

ATOM   HH 011  0.796580  0.435690  0.148270                       1

UIJ    HH 011  0.028320  0.047370  0.020870 -0.014270  0.001100 -0.003150

ATOM   HH 012  0.579990  0.432110  0.123740                       1

UIJ    HH 012  0.025320  0.048480  0.026110  0.004610  0.006050  0.000540

POPVAL O   3   0  1  1.954  2  0.000  3  5.981  4 -0.324  5 -0.363  6 -0.010

POPVAL O   3   1  7 -0.093  8 -0.196  9 -0.439 10  0.516 11  0.085 12  0.215

POPVAL O   3   2 13 -0.106 14  0.501 15  0.151 16  0.094 17  0.123 18 -0.031

POPVAL HH  13  0  1  0.000  2  0.000  3  0.982  4  0.060  5 -0.362  6  0.311

POPVAL HH  13  1  7 -0.039  8 -0.098  9  0.203 10 -0.641 11  0.087 12  0.000

POPVAL HH  13  2 13  0.000 14  0.000 15  0.000 16  0.000 17  0.000 18  0.000

POPVAL HH  14  0  1  0.000  2  0.000  3  0.992  4 -0.363  5 -0.095  6 -0.290

POPVAL HH  14  1  7  0.139  8  0.221  9  0.504 10  0.176 11  0.097 12  0.000

POPVAL HH  14  2 13  0.000 14  0.000 15  0.000 16  0.000 17  0.000 18  0.000

POPVAL O   4   0  1  1.954  2  0.000  3  5.949  4 -0.170  5 -0.367  6 -0.354

POPVAL O   4   1  7 -0.155  8 -0.410  9  0.324 10 -0.076 11 -0.330 12  0.029

POPVAL O   4   2 13  0.182 14 -0.059 15 -0.052 16 -0.257 17 -0.131 18  0.087

POPVAL HH  15  0  1  0.000  2  0.000  3  0.959  4 -0.409  5 -0.253  6  0.013

POPVAL HH  15  1  7  0.153  8  0.759  9  0.002 10  0.105 11 -0.229 12  0.000

POPVAL HH  15  2 13  0.000 14  0.000 15  0.000 16  0.000 17  0.000 18  0.000

POPVAL HH  16  0  1  0.000  2  0.000  3  0.989  4  0.198  5  0.032  6 -0.476

POPVAL HH  16  1  7  0.066  8  0.089  9 -0.533 10 -0.236 11  0.549 12  0.000

POPVAL HH  16  2 13  0.000 14  0.000 15  0.000 16  0.000 17  0.000 18  0.000

POPVAL O   1   0  1  1.954  2  0.000  3  6.137  4  0.137  5  0.094  6 -0.082

POPVAL O   1   1  7 -0.020  8  0.114  9  0.145 10  0.088 11  0.207 12 -0.032

POPVAL O   1   2 13  0.014 14  0.151 15  0.027 16  0.019 17 -0.014 18 -0.032

POPVAL N   1   0  1  1.954  2  0.000  3  5.095  4 -0.001  5  0.002  6  0.055

POPVAL N   1   1  7 -0.018  8  0.107  9 -0.091 10  0.064 11  0.182 12  0.072

POPVAL N   1   2 13  0.560 14  0.925 15  1.673 16 -1.106 17 -0.583 18 -0.056

POPVAL C   1   0  1  1.954  2  0.000  3  3.847  4  0.065  5 -0.031  6  0.027

POPVAL C   1   1  7  0.510  8  1.367  9 -0.859 10 -0.254 11  0.297 12  0.048

POPVAL C   1   2 13  0.332 14 -2.233 15 -5.167 16 -0.454 17 -0.212 18  1.045

POPVAL C   2   0  1  1.954  2  0.000  3  3.889  4 -0.167  5  0.005  6 -0.212

POPVAL C   2   1  7  0.316  8  0.853  9  0.305 10  0.275 11  0.722 12 -0.069

POPVAL C   2   2 13 -0.483 14 -0.729 15 -0.639 16  1.362 17  0.671 18  0.464

POPVAL C   3   0  1  1.954  2  0.000  3  3.925  4  0.243  5  0.089  6  0.131

POPVAL C   3   1  7 -0.197  8 -0.480  9  0.026 10  0.139 11  0.305 12 -0.373

POPVAL C   3   2 13 -1.171 14 -1.667 15 -3.674 16  0.522 17  0.587 18 -0.373

POPVAL C   4   0  1  1.954  2  0.000  3  3.930  4 -0.153  5 -0.034  6  0.296

POPVAL C   4   1  7 -0.039  8 -0.246  9  0.294 10  0.239 11 -0.383 12 -0.134

POPVAL C   4   2 13 -0.591 14 -1.765 15 -4.900 16  0.691 17  0.349 18 -0.399

POPVAL HH  1   0  1  0.000  2  0.000  3  0.936  4 -0.074  5 -0.067  6  0.255

POPVAL HH  1   1  7 -0.043  8 -0.083  9 -0.075 10  0.063 11  0.186 12  0.000

POPVAL HH  1   2 13  0.000 14  0.000 15  0.000 16  0.000 17  0.000 18  0.000

POPVAL HH  2   0  1  0.000  2  0.000  3  0.904  4 -0.148  5  0.213  6 -0.096

POPVAL HH  2   1  7 -0.052  8 -0.116  9  0.183 10  0.084 11 -0.035 12  0.000

POPVAL HH  2   2 13  0.000 14  0.000 15  0.000 16  0.000 17  0.000 18  0.000

POPVAL HH  3   0  1  0.000  2  0.000  3  0.928  4  0.033  5 -0.210  6 -0.114

POPVAL HH  3   1  7 -0.029  8 -0.096  9  0.127 10  0.206 11  0.130 12  0.000

POPVAL HH  3   2 13  0.000 14  0.000 15  0.000 16  0.000 17  0.000 18  0.000

POPVAL HH  4   0  1  0.000  2  0.000  3  0.941  4 -0.122  5  0.159  6 -0.082

POPVAL HH  4   1  7 -0.029  8 -0.088  9  0.084 10  0.137 11  0.082 12  0.000

POPVAL HH  4   2 13  0.000 14  0.000 15  0.000 16  0.000 17  0.000 18  0.000

POPVAL HH  5   0  1  0.000  2  0.000  3  0.906  4  0.245  5  0.135  6  0.055

POPVAL HH  5   1  7  0.029  8  0.017  9  0.071 10 -0.026 11 -0.067 12  0.000

POPVAL HH  5   2 13  0.000 14  0.000 15  0.000 16  0.000 17  0.000 18  0.000

POPVAL HH  6   0  1  0.000  2  0.000  3  0.924  4  0.074  5 -0.177  6 -0.095

POPVAL HH  6   1  7  0.022  8 -0.165  9  0.190 10 -0.019 11  0.072 12  0.000

POPVAL HH  6   2 13  0.000 14  0.000 15  0.000 16  0.000 17  0.000 18  0.000

POPVAL O   2   0  1  1.954  2  0.000  3  6.153  4 -0.014  5 -0.039  6 -0.161

POPVAL O   2   1  7  0.017  8  0.212  9 -0.105 10 -0.082 11 -0.081 12  0.008

POPVAL O   2   2 13  0.001 14 -0.109 15 -0.045 16  0.043 17  0.011 18  0.032

POPVAL N   2   0  1  1.954  2  0.000  3  5.076  4 -0.033  5 -0.002  6 -0.005

POPVAL N   2   1  7 -0.022  8  0.099  9 -0.040 10  0.084 11 -0.065 12  0.152

POPVAL N   2   2 13 -0.075 14 -0.675 15 -3.569 16 -0.731 17 -0.288 18  0.703

POPVAL C   5   0  1  1.954  2  0.000  3  3.835  4 -0.016  5 -0.023  6 -0.097

POPVAL C   5   1  7  0.228  8  0.763  9  0.230 10  0.529 11  1.326 12 -0.109

POPVAL C   5   2 13  0.187 14  1.517 15  2.619 16 -1.012 17 -0.698 18 -0.892

POPVAL C   6   0  1  1.954  2  0.000  3  3.908  4  0.235  5  0.105  6 -0.078

POPVAL C   6   1  7  0.416  8  1.167  9 -0.421 10  0.139 11  0.234 12 -0.277

POPVAL C   6   2 13 -0.470 14  1.450 15  4.422 16  1.028 17  0.359 18 -0.782

POPVAL C   7   0  1  1.954  2  0.000  3  3.861  4 -0.121  5 -0.033  6 -0.219

POPVAL C   7   1  7 -0.110  8 -0.289  9 -0.478 10 -0.244 11 -0.040 12 -0.152

POPVAL C   7   2 13  1.345 14 -0.163 15  2.848 16  0.760 17  0.362 18 -0.555

POPVAL C   8   0  1  1.954  2  0.000  3  3.912  4 -0.070  5  0.011  6  0.308

POPVAL C   8   1  7  0.006  8  0.063  9  0.201 10  0.116 11 -0.417 12  0.099

POPVAL C   8   2 13  0.998 14 -0.283 15  0.914 16  0.654 17  0.147 18 -0.819

POPVAL HH  7   0  1  0.000  2  0.000  3  0.965  4  0.015  5  0.275  6 -0.077

POPVAL HH  7   1  7 -0.138  8  0.072  9  0.052 10 -0.214 11 -0.057 12  0.000

POPVAL HH  7   2 13  0.000 14  0.000 15  0.000 16  0.000 17  0.000 18  0.000

POPVAL HH  8   0  1  0.000  2  0.000  3  0.900  4 -0.095  5 -0.008  6  0.243

POPVAL HH  8   1  7 -0.008  8 -0.113  9 -0.092 10  0.110 11  0.053 12  0.000

POPVAL HH  8   2 13  0.000 14  0.000 15  0.000 16  0.000 17  0.000 18  0.000

POPVAL HH  9   0  1  0.000  2  0.000  3  0.935  4  0.260  5 -0.130  6 -0.042

POPVAL HH  9   1  7  0.038  8 -0.215  9 -0.047 10  0.158 11 -0.177 12  0.000

POPVAL HH  9   2 13  0.000 14  0.000 15  0.000 16  0.000 17  0.000 18  0.000

POPVAL HH  10  0  1  0.000  2  0.000  3  0.911  4  0.003  5  0.306  6 -0.088

POPVAL HH  10  1  7 -0.154  8  0.099  9 -0.066 10 -0.148 11 -0.094 12  0.000

POPVAL HH  10  2 13  0.000 14  0.000 15  0.000 16  0.000 17  0.000 18  0.000

POPVAL HH  11  0  1  0.000  2  0.000  3  0.929  4 -0.196  5 -0.126  6 -0.117

POPVAL HH  11  1  7  0.027  8  0.131  9  0.095 10  0.031 11  0.029 12  0.000

POPVAL HH  11  2 13  0.000 14  0.000 15  0.000 16  0.000 17  0.000 18  0.000

POPVAL HH  12  0  1  0.000  2  0.000  3  0.943  4  0.227  5 -0.146  6 -0.039

POPVAL HH  12  1  7  0.061  8 -0.078  9 -0.041 10  0.050 11 -0.097 12  0.000

POPVAL HH  12  2 13  0.000 14  0.000 15  0.000 16  0.000 17  0.000 18  0.000

RADPRM O   3        1.006 0 3 3.375 2 1 3.375 2 1 3.375 3 1

RADPRM HH  13       2.289 0 1 3.145 1 1 3.145 2 1

RADPRM HH  14       2.289 0 1 3.145 1 1 3.145 2 1

RADPRM O   4        1.006 0 3 3.375 2 1 3.375 2 1 3.375 3 1

RADPRM HH  15       2.289 0 1 3.145 1 1 3.145 2 1

RADPRM HH  16       2.289 0 1 3.145 1 1 3.145 2 1

RADPRM O   1        0.994 0 3 4.445 2 1 4.445 2 1 4.445 3 1

RADPRM N   1        1.003 0 3 3.319 2 1 3.319 2 1 3.319 3 1

RADPRM C   1        1.031 0 3 3.131 2 1 3.131 2 1 3.131 3 1

RADPRM C   2        1.031 0 3 3.131 2 1 3.131 2 1 3.131 3 1

RADPRM C   3        1.031 0 3 3.131 2 1 3.131 2 1 3.131 3 1

RADPRM C   4        1.031 0 3 3.131 2 1 3.131 2 1 3.131 3 1

RADPRM HH  1        2.439 0 1 3.299 1 1 3.299 2 1

RADPRM HH  2        2.439 0 1 3.299 1 1 3.299 2 1

RADPRM HH  3        2.439 0 1 3.299 1 1 3.299 2 1

RADPRM HH  4        2.439 0 1 3.299 1 1 3.299 2 1

RADPRM HH  5        2.439 0 1 3.299 1 1 3.299 2 1

RADPRM HH  6        2.439 0 1 3.299 1 1 3.299 2 1

RADPRM O   2        0.994 0 3 4.445 2 1 4.445 2 1 4.445 3 1

RADPRM N   2        1.003 0 3 3.319 2 1 3.319 2 1 3.319 3 1

RADPRM C   5        1.031 0 3 3.131 2 1 3.131 2 1 3.131 3 1

RADPRM C   6        1.031 0 3 3.131 2 1 3.131 2 1 3.131 3 1

RADPRM C   7        1.031 0 3 3.131 2 1 3.131 2 1 3.131 3 1

RADPRM C   8        1.031 0 3 3.131 2 1 3.131 2 1 3.131 3 1

RADPRM HH  7        2.439 0 1 3.299 1 1 3.299 2 1

RADPRM HH  8        2.439 0 1 3.299 1 1 3.299 2 1

RADPRM HH  9        2.439 0 1 3.299 1 1 3.299 2 1

RADPRM HH  10       2.439 0 1 3.299 1 1 3.299 2 1

RADPRM HH  11       2.439 0 1 3.299 1 1 3.299 2 1

RADPRM HH  12       2.439 0 1 3.299 1 1 3.299 2 1

EXTINC   1  1  2  0  0.2996  0.0000  0.0000  0.0000  0.0000  0.0000  0.0000

