File fort.7 (SQ)
REMARK                                                               CYCLE  1

SCALE   1.004133   1           4

ATOM   C  01   0.540128  0.103134  0.036018                       0

UIJ    C  01   0.004285  0.004386  0.005738 -0.000492 -0.000555 -0.000154

ATOM   C  02   0.449660  0.079471 -0.038199                       0

UIJ    C  02   0.004201  0.004419  0.005620  0.000221 -0.000646  0.000152

ATOM   C  03   0.396300  0.362807 -0.071278                       0

UIJ    C  03   0.008033  0.005257  0.012351  0.000544 -0.000892  0.000275

ATOM   C  04   0.302615  0.121125 -0.173469                       0

UIJ    C  04   0.005112  0.008577  0.009008 -0.000006 -0.001358 -0.000139

ATOM   O  05   0.587789  0.224266  0.077096                       0

UIJ    O  05   0.005891  0.005382  0.009731 -0.001574 -0.001117 -0.000888

ATOM   N  06   0.385143  0.182247 -0.088236                       0

UIJ    N  06   0.004525  0.004630  0.007691  0.000521 -0.001362  0.000173

ATOM   HH 03A  0.343460  0.414220  0.016770                       0

UIJ    HH 03A  0.039368  0.027308  0.036329  0.009469  0.015208 -0.001027

ATOM   HH 03B  0.395380  0.418720 -0.216220                       0

UIJ    HH 03B  0.051840  0.027230  0.024323  0.006742  0.002064  0.008625

ATOM   HH 03C  0.458240  0.385510 -0.002040                       0

UIJ    HH 03C  0.022540  0.040915  0.037900 -0.008270 -0.006245 -0.003515

ATOM   HH 04A  0.303150 -0.011890 -0.175200                       0

UIJ    HH 04A  0.041975  0.018120  0.037220 -0.003175  0.002155 -0.002130

ATOM   HH 04B  0.247050  0.164400 -0.089470                       0

UIJ    HH 04B  0.019608  0.052920  0.026406  0.005303  0.004630 -0.005912

ATOM   HH 04C  0.296620  0.169810 -0.325620                       0

UIJ    HH 04C  0.027706  0.053275  0.019171 -0.000154 -0.003797  0.010088

POPVAL C   1   0  1  1.992  2  0.000  3  3.964  4  0.111  5  0.085  6  0.025

POPVAL C   1   1  7 -0.157  8  1.002  9  0.883 10  0.417 11 -1.427 12 -2.104

POPVAL C   1   2 13  1.005 14 -2.008 15  2.847 16 -0.190 17  0.043 18 -0.103

POPVAL C   2   0  1  1.992  2  0.000  3  4.014  4  0.232  5 -0.175  6  0.054

POPVAL C   2   1  7 -0.038  8 -0.430  9  0.952 10 -0.063 11 -1.219 12  0.951

POPVAL C   2   2 13  1.918 14  0.994 15  4.943 16  0.241 17  0.148 18  0.091

POPVAL C   3   0  1  1.992  2  0.000  3  4.192  4  0.110  5  0.310  6  0.035

POPVAL C   3   1  7  0.402  8 -0.156  9  0.046 10 -0.007 11  0.094 12  0.531

POPVAL C   3   2 13  1.233 14  2.637 15 -0.878 16  0.028 17  0.959 18 -0.440

POPVAL C   4   0  1  1.992  2  0.000  3  4.176  4 -0.261  5 -0.143  6 -0.164

POPVAL C   4   1  7 -0.094  8 -0.418  9 -0.305 10 -0.234 11  0.062 12  0.051

POPVAL C   4   2 13  1.261 14  2.791 15  1.088 16 -0.243 17  0.680 18 -0.804

POPVAL O   5   0  1  1.992  2  0.000  3  6.162  4  0.088  5  0.138  6  0.030

POPVAL O   5   1  7  0.027  8 -0.170  9  0.110 10 -0.026 11 -0.187 12  0.044

POPVAL O   5   2 13 -0.018 14  0.039 15 -0.134 16  0.021 17  0.004 18  0.013

POPVAL N   6   0  1  1.992  2  0.000  3  5.098  4 -0.017  5 -0.014  6  0.024

POPVAL N   6   1  7  0.045  8 -0.114  9  0.058 10 -0.049 11 -0.208 12 -0.715

POPVAL N   6   2 13 -1.586 14 -1.494 15 -3.065 16 -0.046 17 -0.370 18  0.056

POPVAL HH  3A  0  1  0.000  2  0.000  3  0.890  4  0.123  5 -0.061  6 -0.096

POPVAL HH  3A  1  7 -0.036  8 -0.138  9 -0.166 10 -0.060 11  0.125 12  0.000

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

POPVAL HH  3B  0  1  0.000  2  0.000  3  0.859  4 -0.035  5 -0.061  6  0.178

POPVAL HH  3B  1  7 -0.006  8 -0.072  9 -0.085 10 -0.125 11  0.145 12  0.000

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

POPVAL HH  3C  0  1  0.000  2  0.000  3  0.845  4 -0.124  5  0.009  6 -0.054

POPVAL HH  3C  1  7  0.094  8  0.013  9  0.014 10  0.029 11  0.134 12  0.000

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

POPVAL HH  4A  0  1  0.000  2  0.000  3  0.902  4 -0.011  5  0.152  6 -0.021

POPVAL HH  4A  1  7 -0.145  8  0.023  9 -0.177 10 -0.038 11  0.059 12  0.000

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

POPVAL HH  4B  0  1  0.000  2  0.000  3  0.895  4  0.122  5 -0.051  6 -0.084

POPVAL HH  4B  1  7  0.093  8 -0.131  9 -0.156 10 -0.077 11  0.146 12  0.000

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

POPVAL HH  4C  0  1  0.000  2  0.000  3  0.866  4  0.010  5 -0.062  6  0.202

POPVAL HH  4C  1  7  0.046  8 -0.061  9 -0.045 10 -0.122 11  0.209 12  0.000

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

RADPRM C   1        1.003 0 3 3.072 2 1 3.072 2 1 3.072 3 1

RADPRM C   2        1.003 0 3 3.072 2 1 3.072 2 1 3.072 3 1

RADPRM C   3        1.003 0 3 3.072 2 1 3.072 2 1 3.072 3 1

RADPRM C   4        1.003 0 3 3.072 2 1 3.072 2 1 3.072 3 1

RADPRM O   5        0.992 0 3 4.870 2 1 4.870 2 1 4.870 3 1

RADPRM N   6        0.993 0 3 3.253 2 1 3.253 2 1 3.253 3 1

RADPRM HH  3A       2.532 0 1 3.704 1 1 3.704 2 1

RADPRM HH  3B       2.532 0 1 3.704 1 1 3.704 2 1

RADPRM HH  3C       2.532 0 1 3.704 1 1 3.704 2 1

RADPRM HH  4A       2.532 0 1 3.704 1 1 3.704 2 1

RADPRM HH  4B       2.532 0 1 3.704 1 1 3.704 2 1

RADPRM HH  4C       2.532 0 1 3.704 1 1 3.704 2 1

EXTINC   1  1  2  0  0.7386  0.0000  0.0000  0.0000  0.0000  0.0000  0.0000

