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The derivation of results 
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{�F�C? .  �0a�? 9��4 Y>'�          �>(T>$� �L< �4 "�4�Ih ,�-�? �+�. [34 ��+�4 
�? �8-� 9e�� "�~�#� 7�a+� �=>�� 9:�[1-3].  
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� f�� i���� 	� >�  `+_>��)  ̀ +_>��� �&�� i�h (  q(�b 	>
? 
   93'��� i�h)  58����h   9�����N "     �(���4 ��>-L$� ��H��p� "��S4� 9�0-(   t>(E 2
 [34 5'������ ���	� discrete distribution .�:�� �� �
� "��&�$� 	� >� 29���� 9

    ���0�:� 290�h �� L�
? 	�     N�� ��I� 5���� 7�#�  m)       Y�F(�� ��(04� �� /�>�� 58�
9��hN ( [34 5'� t>E����� ���	� continuous distribution.  
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    #+_>? g�  �� �'� Q
�7� H��V 27�      �3
*(� "�E��h �#� {�F�C? ��  .  	�(��p�
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+ �(h �L��-∞   � +∞  J 
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� 9�3
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? 1(  2   i(ª� �(�    	>(
? p 

��� J "��+�P���H#"��DS4� 9�>3I� 9���C�� .  
4>�� e�� 	�    "�#+_>��� �� 	+�>
�    � 9HC���� 9��� "�X  m3&�*0- ��    /�(l J 

��b��=>���C+�
�� : 	>C+>� `+_>?Poisson�� `+_>���� #�HI Q)=�E��	� Gaussian.(  
  
)" (#�$��� %���&  
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      m#� R�: R��^ 9���� ��&e 9e�b �=>? .       9(���0�:� `(+_>��� �'(+0  21  22 2
......n     R��:!� v3? 58� `h� ��  .� LM ��         J 9(#h�� R��:� i���? J 7�HE��� 	>
+ �

  93'�� 9���_ 93C3E.       N�4 Q< v�X [34 938�� t��<!�        {�(h ��(- ����H� J 93�C$� 
)       ����� "���O� J "�bS��p� 50O+ �L< 	� iV�(!       (34 QA�(�� ¬�� J "��b>�� 2[ 

           {>��� ����� ­>��3? s�= �O�b ��+ f�� "��$� N�4 �� `E�� ��I�.     (� p t>(E  @4g
���� ��C���H#	>C+>� `+_>�� QT�+��� �. ���C+ ��+�H? 	� Q< 90O$� 9�e�K� �IE>��.   
  J��b��=>���C+�
��   `H�+ 2  ���  W�F��    r�C�� ��#*�� 9�>H��)"�®0-   5
� 9���� (

  7�#H�� 	>C+>� `+_>? .? E����� �0C"� $� ��
��    �+ 	� �+�H���� qE>�03� ���   ��=� �h� 2
 	�+��C�� �0z�.           [0C(+ �� {�F�C+ ��4���� DL< [34 �̄��� ��� "   �(4 "��A�'(:�"2 

9��F�C$�    "�b���� °���� �E��h           2N>(�^� s�(�h _�(O± 9(E��$� "��*3� ����� 9
j ,�-�? ����? J {��F�ES�"�#�� %�&e93�8�  :� �L< �� �8- ²
+�#� �0�b.  

  

)' (�! %�����!*�	+-  

O$� `+_>��� �LM QT�+��� 5�80���>< 7��= i:  
  

⎟
⎟
⎠

⎞
⎜
⎜
⎝

⎛
2

2

2

)(
exp

2

1
)(

xx
xf         )��,w( 
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� QI�IF��� 5
*�� 	>
+� �IE>�� .       9(�b�- 9(=��� �H- N��#��)  �(�
Y�F��(     � ,+������ "�4��?�p� `H�? t>E 2 �� `+_>��Q#�HI   �0-    ��H��� "��S4 5#�?

    �S� �� ��H- "�y�� 9+���
? .    `+_>�� 9C�A��� "�g�$�Q#�H�    J 9��H� ��5
*   i(h� 
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  J��5
*   ih� )��,�(   `�+ 268.3٪    `+_>? �� Q#�H�   5��N ±1    q(E>�$� �� 

x    9�0a�$� N��^� �90٪   � 95٪   	>
? ±1.65   � ±1.962     r�H�� 5e���� �0a�+ �0��� 

±39�0a��  99.7٪Q3
�� `+_>��� �� .  
  �� `+_>��� 	>
+Q#�HI           ��4 �#� ��
? ,HC� ��� 9HC���� 9e�� 9�'� 7�0O�  ���$�%

&� '
()�!�  Central Limit Theorem . 94>0l ��+�� 	� ¬��b�n"��&�� �� 93��C�  
xi      )� �&�� 5- Q0��+ �N��#?D �K�     qE>�j �� Ymi   �+�H?�i

2 .  ³ �(�2     ��(4 �(0�b 
9����� v3B 9+N�4 �V 9e�� t��´  
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��>E     9+N���� "��&�$� v3B x   "�#+_>? �#�H�  9��   ��� �Q� ��  .    �(� 	>(
+

 9��4 ¬���$�        9��#� 9�0- 90��� Q30#$� �+�P��� 	� )      9�(e�>�� "�������H�� �� 5- 58�
 � ,�-���3��> (   7�#T�� 	>
+   �H- N�#�    �&e ��I�! 93��C� �N�'� ��� .  	xb �LM

 `+_>? `H��E �zxb ��+�4 "��� ��
�� 5
*� 9E��� µ��- >� "��0
�� DL<Q#�H�.  
  

). (��/	0 1�� �!.!���  

      N��#�� ��0#�� qE>�$� ���? Q
�        2¶F(� 5
� "����� `0| 	� 	��� 9�+��
           )� �
� 2�<�04 qE>�� ,C�� 9�A�>*4 9��4 ��H��� ��� 	� /��� ��b ��    %�(� 

 � 	>
�E��'   �� 7��034 ·�L< 9�h         s�(�h J m0�O� 	>
� �� 7�H��V    9(�0- q(E>��2 
��E��h 9�h��'$ �+��? [34 />'^��.  

�    ��304 ���� ¬��bn      9�0
� 93'��� "�E��h �� x .    9E��$� i���� 	>
?x1…xn  Q< 
      � f�� 9�
0$� "�E����� 5- �� 9��4x  ����
�        t��#� �V �� `+_>? `H�? f�� 2�O304f(x) .


�9�0��H- �- � �� 9+n 9���� 	>
? 2 �g-�$� �^� 9+�6�Central Limit Theorem  	�
  qE>�$�x    9��4 i��� n  4_>� 	>
+ 7� �#�H�7�       5(e!� `+_>���- qE>�$� }��� )  5(-

 9�
0$� "�E����� (�+�H��� 2/n   ¢�: 2    �+�H��� Q< 5e!� N��#�3� .    �+�(H? 9I(E�>�
E>�$�q x             q(E>�$� ��C: 2"���#�� v3? �� �+�4 L�
� ��3': �L�� �+�H��� iO�� 2

x          `+_>��� )� �6��� ³ ��� 293'��� 9��4 5
� ) �+�H?� qE>�� (   9��#�� "�IE>�� 5
�

o b e i k a n d l . c o m



���
��� ���
�� �w�

93'��$� .  ��� )� />P�+   ����  >�      ��� �� ��:�� 9��4 ��L�� 9���^� J  "�E��)   >(< �0-
 �N�4 /�^� ( 5ab� 	xb            9(e�K� 9��#�� qE>�� >< N��#��� qE>�� �� ��34 5'� �+��? 

 ���xN��#��� �+�H�� �+��? 5ab��  2 ��� 9e�K� 9��#�� �+�H�� 7�IH?�� 	>
+ s29IE�>� :  
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+� E��h �L<7�        	� �¸ �
� f�� 9�8��� 9�h��'03� �   (��#�� qE>�� {�F�C  9x 

 Q���: qE>�0- N��#�3� 2           �O(E��h 9(���� N�'� �� f�� 9�0
3� 9����^� 90���� ��  .
           93'��� 9��4 ¹��� ��*��� [34 �0�#+ qE>�$� �+�H��� 	� ¨:pxi    `� 7��C
4 ,E���+� 

 9��#�� i�:n.  
  

)23 (�! ��4!567!	��	�� �89�!�! 	������:! *  

  	>
? �O3- DL<      J �
� 27��= ���=  "��>3H�� i34      ,(�-���� �N�4 N�� p ��  
              DL(M �+�(H��� "��+��?� 9+�L�� "�������H3� qE>�$� i�h [34 5'� Q
� "��� ��4
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"�������H�� !      9��| �� v�X [34 ��S4�*+����       �
�� "�������� q�b }�� [34 5'� 
        � [34 ,��&�� J �O�4 7��#� 2����� "��+�H? 7�a+�  �ze.s.d.s   �� s.u.s .     �(
\ �L(< 	�

       7��304 ����$� ��?����� 	� 9���: ,HC�) N>�: "��� (     f�� "�������H�� N�4 7��8- %�#�?
       5
*� ����� �z
� 9�
C03� /��+ �G�*�E ��b º��H�.    b /�>:!� v3? 58� Jx  "�b���� 	

�E��h9 *,'��"����� 9�g: �� �O�34 5'� 	� �
� �N��� E �0- 2%�� t>.  
  

)��,�,� (#��&�� �;. <=�-�� Errors, precision and accuracy 

         2�#$� [34 �8-� 5�e��? J �6�� 	� 5Hh������    "�b���� 9~�#�� �E��h � 9 v�
QE��h   29�H�-�? @A��� J            9(���-� %��� N��: �#� />: ��'� [34 	>
� 	� ��p 

7�#� �O��H?�� .  
   �E����� [34 ����$� ��I�!�      m4>� �� 9��4 9�'� 	>
? 9�30#$� ":   29�A�>*(4 

9���6�� . ��-�	./ 0�123Random errors  9(4_>� 	>
? 	� {�4 �=>� ¬���$� �� Q< 
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I� )� 
9+��C��.  

o b e i k a n d l . c o m



���
��� ���
�� �w�

       m� ���� 	� 7�a+� ��� ��p��  �6'precision � 7�  8���accuracy .   (E 9hN r#?�� /
              �� 2m#� s��h 50#� 	� �
0$� �� 	>
+ ����� �� %�� �� )�4    �
� %�� �� [3

  	�   9��*� 9���� 9�h��'� N�� .     ��Hj 9hS4 �M 	�   9���� ��:%�6reproducibility s��?� 2 
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                7�(H��V �(
� 29h��� [34 ���? p �� 9���6� ��I�� ���? �h 27���B �O�#�H� [34 7�N�0�4� 
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*��)��5
* ih�  ��,� .(     9���#�� 9h��� 	>
? p �L
<
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Estimated standard deviations/ standard uncertainties in crystallographic 

results [4] 
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"������N>e�� . 9�0
�� 	>
? §N!� �^� )� 9a�F$�Q< :  

  

∑
m

i
iiw

1

2             )��,��(  
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Analysis of the agreement between observed and calculated data 
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 	>
�E 29���6�        /�0j i���C� q� �4 ���H4 qIF$� +1      9(I���� /S� 7���� 2(0,0) .
       `+_>? �T qIF$� 50#+ �� 7�N�4Q#�H�      �&��� ��e qE>�j `h>�� ��   7S��(�� 2��:>

  f�� 9�A�>*4 ��I�!       i��� Y�© �O�4 7��#� 	>
? 2(F).  /�8� mH�    J ��5
*   i(h� 
)��,¦(.  

            /�!� {�(�$� J 9�A�>*4 	>
? 9���: ��I�!� 	� QIK� qIF$� �*+ �L
< 
     9�I� p 9hS4 9���6� ��I�� @��? .     �4 �3�F$� /�0$� �*+    i�h 	� ��:>��2(F) �  �(�

    �V 	>
? 	� 7���= �����)   /�\1<(  �� �� 2     ��b º��H� 5
*� ���)  /�\1> .(¨:p � 	
   {ÉS��� �N>=� /�0$� �L< s     �0Oa#� �� 9H+�h 93e "�X  .       �(� �>(I�$� �g~� 	� >�

         "����H�� f�g: 	>
? p 2��e ���C+ p qIF$��NË�=µ   ��P(e 5
*�     )� 9HC(� 
�#H�� �0Oa#�.  

         ����(� �� {g: 9����$ 9�#�HI�� 9���0�:p� "�II� {��F�E� 	�   9(�H�-�? "���
{N���� 5'��� J Æh���E.  

               �(4 �*(
�� J 7�a(+� �4�C+ "����H�� {ÉS�� 93'�$� 5���P��� v3? 58� 	�
""��#H�C$� ""outliers" –     �b�>? QI#? f�� 9+N���� "�E�
#�p� 7�    Qh�H�� �4 �8
� �>E�  .

       �O'Pb �
� ³ �� DL< 	�)          ·"�(���H�� `(½ ��(��� 93
*(� ;��< 	>
? �j�( . 	�
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              5
*� ���? �h� 27��>04 "��3F�$� [34 ��
? �M 	>
+ 	� �
� �g�0$� �V "��#H�C$�
9�A�O��� 9P��$� "�������H�� [34 Í>P3� .  

  

  
����� ��	 )
�,�.( 
������� ��	 �����.  

  

)��,�,�(�	S� �!T �!��+��!  Significance testing 

    9P��$� "�������H�� N�4 �+�g? 	� QI#+  7p����  9�>�#�        7�(0A�N /g(�Î t>(E 
    ����H3� 5ab� iAS? @��+� "��3F�$� �N>e�$� " .      �X 5(8� 	� �L< `H�+ p   /�g(��p� ;

�#� "�X� 7�0O� 	>
+.  

o b e i k a n d l . c o m



���
��� ���
�� ���

    "���H��� ;��< �=>?�E��h         9�A�'(:�� 9�:���� �� {ÉS��� J �CP��� i����� 9
WX>0��� �&�+ ����4 . "��3F�$� 9HC� ,C.wR:  

  

)2(

)1(

wR

wR       )��,��( 

  
  9���n� i����� 	���?� .     ���*� i���� DL< 	>
?"N�#�! "  9�3��)   J tS�(�p�
    m=X>0�3� "�������H�� N�41 � 2(   � " 9hSI�� "�=�N) "N-P    WX>(0�3� 2 (  7�(�H��

" g�B "�+>�C$ "  9�3��α.   90�h 	� >� �L
<   � �-� 	>
?      N�#� 90AS� 9���l 90�h �
              �C(P��� �L< 	�
�x� f�� 9���0�:p� 	� r#+ �L< 	xb 2��H��p� N�#��� 9hSI�� "�=�N

��<�6��          5h� 	>
? 9+��C�� 9=��� �+��= m=X>  �� 9b�'��� �O&3H+ 	�  ��  α2  /��+ 
  WX>0�3�2   ���    WX>0��� �� 5ab�1     g�0��� %>�C� ��4 α )   �4 �#+α  7�(H��V   C(�- 9H

9+>y� .( g�B %>�C� 	xb �L
< �Xα = 0.01 (1%)2 �=>+ ��� )� �*+ 2/�8$� 5�HE [34 

1٪v�L- 	>
+ p 9���^� J �0��� 5ab!� ��� [34 ­�8�� WX>0��� />Hh �� ����� .  
 /�0
�Ep� 	�            /���(~� 	� ,HC� 2����T ,��&�� J 	>
+ 9���l i�h m�

  ? p 9:��$�&     $� 9hSI�� "�=�N� �#H�� 7���B QI9�>3I .       DL(M �N�(��� �� 	>
+ 27��304
         � 27�g�\ 	>
+ p �CP��� 	� )� �*? 	� "���H��p�?      ;>
*(�� �(#� ;�(�< 	>
 

9�4��*j�M 9����^� 9�A�':��  . u �h 93+�� "���H��� 	xb ,HC�� �LM�O:���h�.  
   	� ¨:ps.u.s   C�� 9P��$� "�������H3�          5(�? ���(�4 ¶h�(��? ����a(��� µ

"��3F�$� .      ���F��� 9��N [34 �0�#? p �z� iV�  �^� )�  §N!�  iwiΔ
2

i    7�a(+� �zxb 2
   7��C
4 �0�#?  [34 "����H�� �N�+_     "�������H�� )� 9HC�N-P . 0���? 	�7�  I�C(� 7�   7��(=

        29�b�T� "�������� /��N� ��4 2WX>  mC. 9��!   2v�X �#�  � 	� ><     	� >(� �0�b %�
 i�h "�������H��s.u. µ�g��� �h.  

o b e i k a n d l . c o m



������� 	
��
�� �
��... ��w

)��,U(���/3  Geometry 

   ����� ����? ��+�� 	Â�   �� m#���� ��  .      5
� "�����:� RS� 9���� @A��� 50*?
��X .            9�(e�>�� "�������H�� Q< 2�-� 9��� "�X 9��4 9+>��8�� @A����� 	>
?�  9(E��O3

9�y+g~�.  
  

)��,U,�(V!�W�  �� <�-�!���!��� �-�!� ��! =!���!  
Bond lengths, bond angles and torsion angles 

QI#?        "��>3H�� i3#� 90�O$� Y>'��� �� �+�#�� N�#�    "�������(� ��C^ "p
        ,�-�? ��:� 9�3� N�#��� 9+�X "�����:� �� 9�y+g~� 9E��M� .      	>(
? 	� DL(< ��H?

   7��8- 9�3��       �#+ ��� ,HC� 2%��! ��:�� ��   � �>��� 5
*� �O�4��g    ���� �� Q838� 
,�-���� ��:� 9�3� ���� �� QIE� />. 50*+ �#H������#�� ���� )� �9�3I�  .  

�+ 5�$� Q�S� ,�-���I# [ 9I����� />�)7��>04 9b�C$� �� (l9IE�>� m?�X m� :  
  

)��,�w( 
yxabzxac

zybczcybxal

cos2cos2

cos2)()()( 2222

 

  
I#?�[   9I��� 9+��_  "��X RS83� A-B-C"  �(�~� ��4���)   {�(0��� ,(�=(" 

"cosine rule"  

BCBA

AcBCBA

ll

lll

2
cos

222      )��,��(  

  
?�� +��_ s�   � 5�80��� ��>��p� QA�>��p  3C3E />:        7�(#� 9IH?�� "��X `��� �� 9
,�?�����    93C3E J A-B-C-D .         9I��� />: 	������ �z� [34 ��>��p� 9+��_ t�#?B-C 

   ~ 9�>3I� 	>
? f��5# B-A   J    `� G��I?C-D ����4     �� �<�*? B   )� C .   />(. 	�
 />H�$� ������            94�C�� ����4 `� 	������ 5���? 9H=>� ��>��� 9+��_ 	� >< 9��4 9�'�  .

o b e i k a n d l . c o m



���
��� ���
�� ���

   	� ¨:p)i (   ��>��p� 9+��_D-C-B-A      9+��g� ������� 90���� J 9���I� Q<    ��>��p�A-

B-C-D �  iª� ��        �e� J ¬>0V ;��< 	>
+ p 9+��g�� � )ii (     {g(^ ��>(��p� �+��_
       �� W�_ J "��X �� 9yb�
��"�H-�0�� +�'� 9 enantiomers      9+��C(�� i�h �M 	>
+ 

           ,�-���� ,3��� �X� ������ ��>��p� �+��_ 5- �&? ¢�© 29�3�� "����� �
�� . QI#?
 J ��>��p� �+��_ ��C: 9&�eY>'�  ��b��=>���C+�
�������'�5.   

   	� iV�         ����� �¸�C: �
� �O�34 G��$� 9+��g�� �� 9b�C$�)     2/�(8$� 5�H(E [34
  9b�C� 	>
? ����4      5�C? p �
� 29�>3I� 9�I���? p �� ,HC� ������� @����� 7��
�?��>?

  7��= 93+>� �z� (   DL< 	xb�  93\ 	>
? "�h����p       �>(E�: @���� �O-�? 5ab!� ��� 
��9�
�?��>? .   L< )� �8-� 9b�T�  ,3I�+ 29I���� D   ��C: s.u.s     "�������(H� ��P'(�� 

    �+�H��� N��: m0a? 9�y+g~� 9E��M� 9H:�'$�        	>
? p 9+�L�� "�����:�� 	� ,HC� 2
9I�����  ? p �QI# �+�H���  9H:�'$� "�    9|���� 9+���a�� ��    9b>�'j ����? 9IE�>� 7��
�?��>?
"�#��� %�&e 93��- ) ¨:p :  "�P���? QI#? p   p       5(- 93��- 9b>�'� [34 �0�#?

�+�H��� 9H:�'$� "�      "��+�H�3� ���� �+��? )� 7�a+� ���?�(   �N�4      �(#� `HI?� �¸ ¨���
������  	xb Ï����� 2� 90�h  s.u.s     + �¸�C: �
� q�b 9�H+��?       �(V "��X ¬���b� [34 7�+��

    i�h �� 9I�����s.u  ��X Q���:�  .   +N� ,+����� 	>
+ t>E7�y   9(e�� 9�'�    ���(�4 
           ��4 9+��_ �� �S��� g-�� �4 9I��� 58� 25��0���� 9yb�
�� "��X �0a�+    [(34 ��X 

 9I����� �V "�������� º�e QI#?� �Ê�� %>�C�J `=��� �#� 9�E��h.  
     �&�� 	>
+ ������� �� 	� ¨:p7�   $�� ������� J"�#�� %�&'��    �� 	>
+ t>E 

s.u � -��*     p 7��H8� [�H+ ������� ��� 9  �� 	>
+  .      �C(��� RS8(�� ���d� 	>
? �N�4 9
Y�>K� 9�+�H�$� (anisotropic)  Uij)  ��Y�>K� �:>��:��  isotropic U ( ��X 5
�i�+ 

?���P�O     ��X 5
� 	>
+� 2s.u .           �(#� 	>(
? 	� 9���� 9�:�� �� 25��0��� ,3I�+ �h
        2	���N ���� [34 `�? "��L�� 	� ,HC� 9�H8� "�������H�� +>�C�   "��Ê��    g(-��� �� 
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         	>
+ 	� �� p 9��^� DL< J ��S���s.u  X 58$    ��e µH8$� ������H�� ;7� .   �L(M 	>
+
   [34 ��
?s.u.s ! >�� I����� /9          )� ���? t>E f�� 2"��L�� DL< 50*? %��� 9E��<�

   \ �&e� 	>
? 	�    9P��� "�������H� ��34 	>
�E � .       
� ���H8? u �h ��L� Q���:� 	� >� Q
   5e� t�#+       ¼Ih �>Pj 9�V��b ���_ J G�3�)Ð���   J 9��F�C� 5ab�  i6#�  ���� @�

^�98+� ( 5ab� 9hN @��? 	� J 	>
+ t>E ��
��� 	xb9�A�_ 9E��O3� />:��L�� DL<  . 

            �M 	>
+ 	� �� p 5��0���� 9+��C�� 	>
? f�� "�������H�� 	�s.u.s  9+��C(��  .
   �L< GHI+   S- )��������    9P��� 9���� "�)        9(e�� `T�>� J "��X 2/�8$� 5�HE [34

        �M 5��0��� 9���4 9�V��b ��_ J 9��#��     �� �8-� �� m��"�����:�    m� 9+��C�� "�hS4� 
�#� � �   "��>
� Uij(      �O�� 9�>C� 9�E��< "�������� )� 7�a+�� 2 . ��H��� 	�7�  �(�= 7� 

    9E��M ��C^� 9P'�s.u.s   >< @����� 9IE�>�     I����� /�>�� 	���? 	� 9   � s.u.s  "��L�
 Q�S8�� 9�V��b ���_ J 9��#� `T�>� J�QE��C��!  

     9I����� />� 	� >�)   %��� 9�E��< 9Ñ �� (   u �h ;'<����  �constrained   ��(��� 
�������     	� �� Sb 2s.u />I�    9I�����   DL<        m?�L(�� 	� iV� Ã: 2��e 	>
? ����a���

  m���#$�   M 	>
+ t>E �0  {�4 5
*�  s.u.s   ��e ���C? p 7� �0������:�  :   >< �L< 	�
 q������ 9���� :  �+�H��� N��: Q�S? ,:�'$�   +�H��� N��:   �    ��C(: Js.u   />(I� 

 Q���:�� ��29I����� s.u.s .  4 ��= /�8�    >< `T>�� v�X 58� [3" �� WX>(0��� ,(-��" 
"riding model"I����� [�H? ¢�: 2m=����< "��X ������ 9 C-H   />(I�� J 9(���� 

  ������� ����� D�|p�� .   "��L� 	�C   � H   }�� s.u.s   �0������:� )   	��I����� �0z� ,HC�
5��
��� (  	>
+��   9I��� />IC-H   90�h s.u ��e .  [34    9I��� /�>�! 2������ =�>��

  �5�:/restrained    �M 	>
+ s.u     ¨�P��� 	� ,HC� 2 - 5��#+�e�   m?�L�� 	>
?� J�T�  
    Q#�H� 5
*� 	��P��� 9���^� J . iO$� �� 	�     />� 	���? ��  � 9�>Cd� 9I��� s.u   �M  `�

o b e i k a n d l . c o m
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   3��� ¬���� ¨�. i�h�            "����� �>T J 7�^�e ¨�P��� 	>
+ %�� �� )� %�� Q
� 2
N��^�.  

     �z� [34 ���? "��X �� 94>0n"  9H-�� 94>0l" 	>
�E 2  5(
�    "�������(� 
   9�3��N 9�E��<s.u.s ��e .       � RS8�� "�����:�� Q< 7��3#b 9P��$� "�������H��   �#H 9I��
    J �� 9b��#�4>0n�  9)     qE>�� g-�� �� ��:�� ��X �N�4(   3� "�����N RS�� 4>0�0 9 

5
-.      n� J 9�3�� "��L� Q&H�+ 2�L
< 4>0  9    �M 	>
? 	�s.u.s  ���(:�"��   9(�3�� 
)          f�� 2����? @���� �#� `� /�^� >< �L< }��   ,C. ps.u.s    ��P(e 5
*� DL< ( 2

    ��� "���
? 	>
? %��� ������ �+�H���� q� ,:�'$�       QI#? f�� v3? Q< s.u.s   9(0���� 
 9E��M 9�>3I$� ��en�4>09.  

              "�����(:�� 54 q�b }�� �0�#? 9�y+g~� 9E��M� 	� �4 QT�&��� i�+ �� 7�H��V
       ��:� 9�3� "�������� [34 7�a+� [34 �
�� 9+�L��      7�a+� Q< `a»� 2,�-���� v*3�. 

    ������� @���� �#� �0C? p 3�    J ;>
*        	>(
? 	� @A�(��3� �
�� 9�3K� "��������
9��FE ridiculous     93��� "��X />: 9E��O3� 9e�� .    i�h �N�4 DLM 	>
? Q���:�  s.u 

          � ��H�4� 	��� 9�>Cd� 9I����� �+��_� /�>�� 	� ¢�© 7��= ��&e  ;>
*�������   9(�3K� 
    9�HE��? v3B �hs.u.s     �� �8
� �&e� s.u.s  9�3K� 9b�^  !     ��
��� �LM 9��e 9~�#� 	� >� 

    l���� J 9�0a�� 	>
? pv    IHT 	xb 29E��M� ��C: 7� +��+ Ò� I�C� 7�     2�(304 �(
� 
   �N�+_ 9IE�>�s.u.s         )� 9�3K� t�>: 9HC� [34 �0�#? 9�0
� s.u.s �M  ](a)/a  2(b)/b 

 �(c)/c[9�+�H�� 9+�X µ�*? %>h �� ,�-�? J 5��!� "��L�� [34 �N�4 �L< ���+ �.  
  

)��,U,�(  �����$�����5� X5YL Z-�[! �	
�/\ ��!���  
Least-squares planes and dihedral angles 

        ®��� 	� 	��:!� �#� J ��b �>V�$� �� 	>
+    >� �0�b i	�  N�(4 7�    "��X �(� 
     %>�C� J �O3- 	>
?   p µ��- �X�� �:��  	>
? i- 2 �  $� �4 ��N�:  ��(P�$� 9+>�C �
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        "��X �� 9��3: "�4>0n 9��^� 9e�� 9�'� Q< DL<      g3b ��L� qH?�? ����� "��L�� 
9+g-�� .  ����4	>
+ ;��<            t�#+ 	� �
� ,+������ �� qHa��� �:�� %>�C� �� �8-� 

>
? �h "�+>�C� �� W��_� m� �+��g�� 	xb 2,�-�? J9��� "�X 7�a+� 	.   
  i����� �N��#$� 9�+�I�� 	��    %>�C(� G��(I� 	� >(< "��X �� 94>0l 9�A�>�E
   ��C© 9+�L�� `h�>03� ¹>Ha� $�� "�#�� � �&'�        �(�Î ¢(�© %>�C($� ���Î �%

∑
n

i iiw
1

2   ¢�: §N!� �P3� Δi      ��L3� 9+N>0#�� 9b�C$� Q< i     ;��< �=>+ 2%>�C$� �� 

n   ��        ¼C� 5�� �M 5
�� {ÉS�3� "��L��wi  ��C^� J  .      9(4>��� ��(� ;��< �=>?
              �(� 9C�A��� ���d� �:! �+�P�- 7�a+� ��4 �H#��� �
� f�� 2��C^� _���inertia 

  "��X �� 94>0n .          `� 9HE���� 	>
? 	� "��L3� 9��F�C$� /���¿� Q&H�+ ��C^� J
1/ 2   ¢�: 2   ><  J �+�H��� $� >h        �>(3I$� %>�C(03� �N>0#�� D�|p� J ��L�� ` .

     >� qE>�� {�F�C+ �h />�#� ,+���-h   Q�>04 Q#2   �
� 2��X 5
�   �L< Ã:   7�a+� 
        v�X �� 7p�� 5�� "��:� {�F�C?� 7�H��V {�F�C+ p . H+��? 	�7�       	� >(< 7��(= §N� 

 7p��= ,C�+ �H+��? Ò� ��� 7�  93�8� "��X  9HE����     9+�L�� �<N��4!     ¢�: 29+�L�� �z�_�� ��
 i�h �N�4 �M 	>
+ 5��!� "��L�� 	�s.u>$� h5h!� 9�#.  

�+�  $� ��C: {"�#�� %�&'�� >�C03� �   7�a+� "   $� qE>�� �L= t����"�#�� "
"root-mean-square deviation">�C$� �� "��L3� �:  

  
2

1

1

2

..
⎟
⎟

⎠

⎞

⎜
⎜

⎝

⎛∑
n

w
smr

n

i ii       )��,��(  

  
     9�0
�� DL< {�F�C? �h�      "�b���p� 	� >� �0�b �+����4     	>(
? 9�A�>�(Ep� �

�g�\ .    QA�':� ��H��� 	�Q#�H�)   ��H���x2 ( ��HI? �
�       �! �N�(��� �� 	>
+ �
� 2�
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*� 9+>�C�    9I(E�>�
 ��H��p� �L<)       �0���� 7��3#b 9+>�C� 	>
? "�4>0l ��4 �0�b � 25�58    9I����� "��X `��� 

    g-�� 9IE�>� W��_
��S��� .(         �4 �N���� "��X "�b����� �O*�C� 	� `A�*�� �� ���
               �(h �� 2�C(�� %>�C$� �+�#�� 9��F�C$� v3? m� "��L�� DL< 	>
? �h �%>�C$�

  %��� "��X 	>
? .   ��C^� 	�) �+�#��� 7�a+�� (  90���s.u       p t��(�p� ;�X 5(8$ 
 � 	>
+7�PT�    �<É�I4� i�+ ��+�4 "���C:� 2 .       90F(T "�H+��? DL< 50*? �� �N�4

q������ "���
? /����.  
    j %>�C� �� "��L�� "�b���� 	�"�#�� �&e   �8(
� 9�E�C(: �8-� 	>
? %

   ³ ���  	xb �+��? 5ab�       >�C� ����a��� 	>
+ ��X />: GE����� 	� 7�+   �4    	>(
+ 	�
     �� v3? ��4 9I����� �+��_ �>0l��L .          �� �: )� 7�H+�h 	>
+ t>E `0~� �L< 	� �(� 

360
o

    9HC���� Ã:      �� Í>P3� Q��< Q�S� GE���� ��L�   GE���� � Ó>�C� `��   Q4��� D>*�� 
g�\ �=�!�.  

  QP3I'(� {�F�C+" >�C(�� $� "�(#��  (��%�&' ""least-squares plane" 
�"  �>�C�qE>�� "    9�H��V 9IE�>� "�bN���0-m�b��=>���C+�
��2      �(#� 	� i(V� 

 m���$�m�3�� m�+�#? �0M 7��I#� 2�0O��� g�� �h.  
              �L(< 	� iV� �IE!� 9�A��� 9+��g� 	��:!� �#� J m+>�C� m� 9+��g�� [0C?

  �� 7�a+� {�F�C+ �h �^�#QI ��>��� 9+��g- �#$� }�� torsion�L^� Q&H�+ �L�  . 	� ,�
�+�#? J À>T>��� i34 [34 7�a+� 	>
?    QPI(E m(� 9(+��_ interplanae angle .

              	x(b 2m(I� `����+ ¢�: �
� 2m+>�C$ ��04!� m� 9+��g�� >< ��P'�� �+�#���
            �(0O4>0l 	>(
+ �L�� 2m�30�� m�+��_ m� �304 �
� ������180

o .   ¢(�:�	 
    ?�X �N�4 �0M m��#$� m+>�C$��   	xb 	9+��g��     58B À>IC�� 9�A��� 93����    />(:   q(K�

< m� q�����?�m?�L�� m) "9�3'�� 9+��_" �� "9�����" "hinge" or "flap" angle ( ��H+�
7p>�#�   9+��g�� ���� 	�       m�3'�� m+>�C� m� ��>'d� )       �H'(? 9(+��g�� 	� ¢�©0
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    � G3&� 5'�$180
o   7���B À>��� 5'�$(          J 7�:>(T� 5(h� 9+��g�� ������ 	>
+ �
� 

�#�� ��T�� �%�.  
  

)��,U,�(X5�� �	]�^E ��_� ����G�� *`!54 *]�^E P	ab   
Conformations of rings and other molecular features 

    9�y+g= "�Ñ �e� J ���  ? 58�      � Q
� 9�3: "����I?� "�+>�C� 2GE�� ;�P�
    �C�? )� iOH� �e� �� .           ��(+�4 ��(I� ��(e� �
� "��3^� G��I? 	�[6] . 	�

 !� "��0
��       _ Q< 9�3: "����I? �e>� 9��F�C$� 7�4>�� �8-    "�(b���� 2��>��� �+��
   j "�+>�C� �4 9+�X"�#�� %�&e     ���� 2"�+>�C$� DL< m� �+��g��� �     v(3? 58� [34 

      �: �� "�P3I'j 7��>04 "��3^� ��'? "�E������   ���h 2QE�- 258� N2  />(��� 2
t�´ .... o� .    �3P3� QV����� Qy+g~� 5�80��� 	�      N�(.p� N��: J �3�3. �
� "�"� 

K�  9�I�  N�4 9+�X "�:�_+9           9(�I���� ��(�g�� 5��0�� 9�g�F$� �V "S�80�3� 7��H� Dnh 
 N�#� 9�3^ ,E��$�n9+>�C� >a4 906��� .  

  	�/�
��             J 7�H#(e 	>
+ 	� �
� 9+g-�� ��X />: �=�!� ��+�4 GE��? 
 � 2��e�    9I�C� ���#? %�� ��
�� 5
*� 8�   5"         �(=�� ­�(Ô �� D>*(� �=�� Q4���

¼+��? "    H�?�? )� �*? �h f��  "��V   9=�N ['h! 93��0��  !� "p��� 	   9(�0- s��h 
   "���e>��� DL< �+�#? �0a�+  "�" �� �+��g���>� "�       �(4 D>*(��� 9=��� %��� "�E��h
GE����� /�
��.  

  
)��,U,U(c	E���	3 d�!5&� NE���	3 �!�T   

Hydrogen atoms and hydrogen binding 

       )� 9b�T��� m?�X m� 9b�C$� 	�s.u         ��H�4� �4 �6��� �&� ,C. 	� �
� �M 
  m?�L��m�IH?�� �0Oa#H� .           �*? 	� �
� 9������ "�y+g= J "��L�� m� "�b�C$� 	� 

          i�h �#� �4 �'h� �z� >� 2�g�\ 9�y+g= m� "S���? )� �E��h   �� 9" 9(#h>��) " 5(8� 
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0l�> t�'�� }��b�N 	�b ��Ih� van der Waals9��#$� "��L3�  .( 	�"�C�S? ��'h 
     ��X� m=����< ��L� 93����O-�H��E9        9(30�� "�P��0- ,��&�� J �O'Pb �
� 

 r�=����< q����� .    [34 2;��< �=>+ /�: 9+�     9���
�� ��I�!� �#� 2   �O(H���� Q
�
��<.  

   p 27p��	>
?   ���M� "��X `h�>� m=� �N��       2r�C�� ��#*�� N>�© ��+�� 9h�� 
   93�3��� 9�����
��� �O�b�8- ,HC� .   m=����M� "��X 	xb �L
<      t>(E ��(����� ��: 

   �M 	>
+s.u.s     %��!� "��L�� �4 �-� 9�#h>�  .     /�>�� �>E�^� @���� �#� 5�C?
   `� 9I���s.u.s �
�� 2       9h�3� �+��? �� 	��� 9�I���? "�b�C� µC�� . 	�   9a�F�$� 9h��� 

         O��� "�b�C$� �C�? J �M��V� Q&H�+ p "�b�C$� DLM 7��HC�i .  r�=����< q���? 	>
+ 
��#T�� �L< 9��CH� 9�30#�� 9h��� i4�? p ����4 	��:!� �#� J 7�T���� �¬�.  

      `(h�>$ r�C�� ��#*�� N>�: 9IE�>� �N�� m=����< ��X `h�>� 5���? p 27�����
 : 9+�>�            ��L(�� 9�:�� Í>P3� 5
*� 9:�g� 	>
? 9�����
��� 9b�8
�� 	� ,HC� 29����

  f��?    ? m=����M� ��X �¸ qH?�C��7�� .   9I��� /�>�� 	>
? �L
< 9�=X>     ��: "��L� 
   Ï�>: �������0.95Å   (� C-H   	�N� 0.9Å   (� N-H   � O-H      m� "�b�C� 	� m: J 2

     ��� 5A�E>� �O�34 5'P�� 9����: 9+>��    J "�y+g~ 9��>�     	��?>����� N>�^�� �� 9+_�V 
	>
? />��    �>b 0.1Å .        5
*� m=����M� ��X `�? r�=����M� q������ J  m� ¼+��?

   C? �¸ 9IH?�$� ��L����   ��X� 7���O-9H��E    ,�?�? JX-H…..Z  2 iª� ��  I� 	xb 
 �� �'�
$�Í>P3     9I��� />� JX-H  9b�C� r#+  />��  H…..Z   �V 9P�Pe .    ,HE >< �L< 	�
Ê�L© �C�? 	� "�b�C$� DLM Q&H�+ �X�$ ��.  

  27�8���   � m=����< "��X 	>
?  ����)  �O�34 ¨�P�� �� (   ,(�-�? "��+�. J 
         9�HC� ��
b
� ��>�
� �H- �: )� �LM �O#h�>� 	>
?� ��+�4.    2r�=����M� q������ 	� 

�� �� m=����M� "��X Õ>*+ 	� �=�$� "�>�T9#h>�� `".  
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   	>
? �h ��HE!� DLM 9b�C$�  X…Z      5ab� ,��&�� J Q< )   ��Ê 5h!� [34 �� (
   r�=����M� q������ [34 ���� .    2/�: �� [34      p �L�� 50�d� r�=����M� q������ 	xb

                  i�(+ 	� 5Hh ��+�� 9+��#� ¶P�+ 	� Q&H�+ `E�� ��I� [34 �g�\ WX�  �� J {�S�+
�*����34 D [7]!  

  

)��,e( ���!5� �f5� Thermal motion 

     �+�. J �-!� {�0�<p� 	� iV�         `(h�>$� �� 9��*� 9E��< [34 g-��+ ,�-�? 
   [0C(+ �(� 7�a+� 50*? 9���!� @A����� 	xb 29+�L��"  9(+���: "�������(� "thermal 

parameters .     �'? DL< 	� [34 À��h� ���         [(34 "��L(�� 9-�: N�0�4� q�b }�� 
 � qE>����g�    [34 ��0�#$� "��L�� 9-�^  ���^� �       �(M 9���g?p� `T�>$� qE>�� />: 

)Q
����+N 53� (dynamic disorder2 9�3�� {g: �>b QA�>*#�� �O#+_>? [34 7�a+� �
� 
              9+���
��� �4 7�N>�: 938\ 2%��� )� ,�-�? ��:� 9�3� �� 	�g?� `h�>� ��  9IHa(�$�

 ��>3H�� J) 53�Q
�?��E� (static disorder�+ 	� 9�b�- 9=��� 7��H- 	>
+ p �L��  5P
  )�  9�N�H�� 93'��� `h�>� �  iª� ��         �O�34 G3I+ 	� �H- �: )� Q&H�+ ""��������  9:�_� 
9+�X ."�      < �4 ¡N!� �C$� �� 7��8- 	         �(�>- 2�(?���h ,#'�� �� 	>
+ �>T>$� �L

 ��4 7��#� jS��#     b 9���^� J �9b>�
� �V "�x� |  ���(��� ��       `(=��$� �(#� 	� )�
���#�HI QI#? 9    "�������H�� DLM 7�y��� 7��C�?  .         �>(O0~ �(����- u �h 7�8+�: 7��e� 	�

��*� �� [e>+� ���0�
3� ������ [8].  
    9:�_� "�������� 5�3.� �C�? 	�    ̧  L�!� i�+ p � 7�H��V  .�    v�L(� ��HE!� �:

     J 94>��� 9��O�� ��I�� 	� >< "����H�� 2         9(y+N� "�(#h>?� 90AS� �V ����? /���� 
     �O3- ���? ¼�-���� WX>0�3��            `(h�>$�  	>(
? �0��� 2"�������H�� DL< [34 ���? 	� )

  7�*+>*? 5h� 9+�L��   �8
� ) ̈ ^� �C^ .(!   	xb �L
<"   ����: 5��>4  Y�>(K� �+�H�� "
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B � U , B and U parameters 

       .��� .� =>! ��? �
 @;6	A!B!       	',
�C D!%�
!��E �
 ����E 	F�G�
 	*�1  �

   ��$H�*� 	���%
 ��
� .��� .   I1���� !J�� K!�L! 9A�
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!��E M9N�O*  ��� �9$A� %�

0 !J�9 P�O* B �� U .��%
 QJ� .���	�?!�E 	�:  

  

)/sin8exp()()/sinexp()()(' 22222 UfBff     )TU,�W(  

  

  Y$Af( )        � 	�E�Z 8�J� [�/��! &
�3
 �� f'( )        8�J'� [�/'��! &'
�3
 �� 

	EJEJ�
 . �
 &�� .���B � U D!9A� Å2 &\"� UB!+��7! 	3? ]E%
 ^?��
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     930�d� "��+�#�3� ;����� �� 7��+g� 7���a� (      �H#�3� 7�yb�
� ­�8�� 5
*�� 	>
+  �(:>$�
Y�>K� B   ¢��8���  Y�>K� �+�H�$� U .
?>   /�
�!� 	U   � B     9�>OC(� 5+>P�3� 93��h 
��+��� t>E � 5
*�� {�F�CU��< .  

  �H�� DL< 580�?      9y�< [34 7��I�I» 7�H��V "������"Cl    9(+���: 9(���3�3<� "�0" 
"thermal ellipsoids" .   �(V 9(��#� "�hS4 	� >� q�b 7S0�� 	>
+ �L< 	� ¨: p

     9�C�� "�������H�� m� 9+��C��?   �9#��� 	>
p��      �O�34 G3I+ t>E ��xb "   ¡��� p N��
 ""non-positive definite" p� +�S� 5���$� Q��3�3<!� iC�03� 	>
9  (�A� ���(�  9C

9����: .	�             ¼�-���� WX>0��� J 9����: 93
*� )� �*+ �h `T>�� �L< 58� )  ��X 58�
 906��� �V (   �h ��	>
+      "�������� )� 7�#=�� qHa��� Uij  9��hN �V ) s.u.s  9(#�?�� ( 2

�O�b WX>0��� ��b 	>
+  Y�>K� �+�H�$�9��^� DL< J ��L�� DLM  `��� �V 	>
+ �j�.  
  

)��,e,�( ��!�� 5��!��� g!�h! ����i4�@�   
  The equivalent isotropic displacement parameter 

     9:�_� "�������� /��= 	� Y�>K� �+�H��       	� ,P�C$� �� 	>
+ p    J �*(�?
      �? 	� ,#'�� ��� 9�A��0�
�� "Sn� i6#��    )�!� 93<>�� �� �<g�B i .����  �C(� i� q

    S$� �� ��xb 9+�L�� "�-�P3�   	� iA�  ,C  ������� Y�>K� �:>�     2��X 5
� �b�
� Ueq 
   "Sn� �#��  5a�? 	>
+ 	�  �0a�� �L< 7̄�    9+�X "�����:� /���= J  .   "�(�+�#? 	�

   />: 9�3��Ueq       iAS� �V ��H+ �O�� �#�� [9] .  9�'�      �(� ��:�� 9FC� 	xb 9�E�E�
  ������� Y�>K� �:>�     v�X >< �b�
� �$�5��   ���C+ i�© ��
�     Q(��3�3<!� iCn� 

       "�������H�� 29���0�:p� @+��? }�� [34 2580$� Y�>K� 9�+�H�$� .  �(+�#? 	� 
3

1
eqU 

)    9b>�'� �� ���Uij ����#��  (      �j� �
� 2�N�4 50#�C$� ><      ¶��(� D�(�#� 	>
+ p
>T>��À ! 7��T�+� ��4 �H#��� �
�)%��� 9yb�
� �>e m� (58� :  
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  ¢�:�  	            (. ��
(? �(0M 	>(
+ 9E>
#$�� ����H$� 9�3K� ������� ��: />

 "��������Uij )� [34 7S8\ 5
� ��#� ���� 7p���>3� ���� �.  
	� `I�� CJ Acta Crystallographica    i�(�� ,3� µ3�N�Ueq  /���(= J 

Q���:�    {�4 J 1980.  �h µ��-   is.u         ��Å� �h ,3I$� �L< �
� 29�>3I� 7�a+� 93���$� 
 �#� �0�b .   ��C: 	�s.u    (� q�C� Ueq     �� �304 �
� s.u.s    "�������H3�  Uij   �h �
� 2

     �+�H��� N��^ ��Pe /��N� 	� �=� ,:�'$�  )    i�h m� "�I���?Uij (    	>(
? p f��
         i�h QI#? ������� 50�
+ 	� �#� 9:��� 7�0A�Ns.u 5h�         9�>C(d� i�(��� 	>(
? �L
< 2

 	
� ��+�= 9��CH� 	>
?�O�b ;>
*��>E� .  
  

)��,e,�(�f5� 'T�j  �	��/3 ��G	G�&� ���!5� :i��E F$E �f5�  
Models of thermal motion and geometrical corrections: rigid body motion 

     	� 7���= t��#$� ��       	� >< ����^� _�g�<p� "���
? %�:�? �(� �0
�� @ (�7� 
+�<�´Ò�   9�y+g= N�#�� J  .           "p�(: J q�b 7��
\ 	>
+ �P�P'?� ��
��� �L< 5�3. 	�
9e�� .  

        q�b ��&e 9�3��N "�_�g�<� ��g�3� 	� >�)   �� 5-¹�I���  ?� 9I��� "�<>* 
9+��_ (      qE>�� />: 5
- ��-�© 9�����          ³ �(� 2��>3� ,�-�? J �� Y�K� `h>$� 

 �
� ��xb 7�H+��?    ��3��#�  �E�= iC�- .      "�(-�: 	>
? p 9��^� DL< J   "��L(��
   Oa#� [34 ��0�#� �N���$�     "�������H�� 	xb Ï������ �Uij       9�b�>�� 	>
? 	� �� p "��L3�

`�   3
�� 9�y+g~� 9-�^� 9� .   � �
� 9-�^� DL<       ��(�\ "�(�0- RS� �� N�.�� �O�e 
)  "�b>�'�3 3( :   /����p� 58�translations ��Ï�½  )     RS� J Q����� Q�3� �L�L?
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�  9�0
�  ���\    93��0�� T)      ��(�0$� 9�0
3� 9¸�*�  9(�+�H�$�
Y�>K� U  �N���� ��L� ( �+ �  580?	1�)  ��
�,�+ �%A%B( libration      ��(�\ 9(�0
� 7�a+�
  93��0��L 58B �   9-�: ��#�	� screw      93��0�� �V ���\ 9�0
� S.      ¢(��8�� {�O(E�� �L< 

 7�+���T 	>
+ �  ̂ � �e>             J 5(��B g(-�� [(34 `�+ p �L�� ��g�3� 93��
�� 9-�
 ��>3H�� ,�-���� .   ��� ,HC�A�#�          9(-�^�� 9(������p� 9(-�^� m� ¹�H?�� �=>+ L
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Temperature and atomic displacement parameters 
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) �(  f = x1 + x2  
) � (  f = x1 - x2  
) W(  f = x1 + x2 + x3 2 
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