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Figure 1. The standard display screen for Ortep3 for Windows. When this standard side panel with the tool 
bar is displayed, the viewpoint may be rotated by mouse dragging. 
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Figure 2. The interactive/select screen mode for Ortep3 for Windows, this example showing that for mouse 
labelling. When a side panel of this type is displayed, all other menu items and mouse dragging are 
inoperative. 
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Atom cards 

���������������� -'�C���
��������
�����������A��

�

���������;�1� 4+(�1"3&�� �

)���
�����������
��������
%��������������������
��� �����%�����'  '+)����
���
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������A������$C�
�����

TITLE 

CELL a,b,c,alpha,beta,gamma 
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CONTENTS (at least one element type)  

LATT (if not centrosymmetric and primitive)  

SYMM (if not triclinic) 

ATOM cards 

����������������$C���
��������
�����������A�

�

��������
���1� 4+(�1"3&� � �

)��� ���
����� �
� ��&�)�M�
��������� �������
� �������� ���� �
� �� ,�"� 
���>
������� )���

���������A���� ����
� ���� '  '+)����?��� �����A���M�� ����@�
��� 
����

� ��� ���A���� ��
,�"�
�����+�������������,�"�
��������H����
�������� ��
B�����B���������
�����E�������B�
��	���?�����A����������������
������
���A�������
�� 
�
B�����B@��

data_ 
_cell_length_a 
_cell_length_b 
_cell_length_c 
_cell_angle_alpha   (if missing 90 o assumed) 
_cell_angle_beta   (if missing 90 o assumed) 
_cell_angle_gamma   (if missing 90 o assumed) 
_symmetry_equiv_pos_as_xyz   (if missing space group P1 assumed)  

�

����������������
���������A��� �

_atom_site_label 
_atom_site_fract_x 
_atom_site_fract_y 
_atom_site_fract_z 

�
��A���

���B�

_atom_site_type_symbol 
_atom_site_U_iso_or_equiv 
�

(�� �����������������������������A��������
�?�
 �<+(�4<-"(&<	<"-�<� <&=2">� �
�����
���
������
����� �F���
����������
����
���%���A�
������ �
� ��
�=�=9�S 2��
��

���A@�

_atom_site_aniso_label 
_atom_site_aniso_U_11 
_atom_site_aniso_U_22 
_atom_site_aniso_U_33 
_atom_site_aniso_U_23 
_atom_site_aniso_U_13 
_atom_site_aniso_U_12 
�

)���
���������A����������������
������
�A%������
�� ������A����B� �

_atom_type_symbol 

����������?
���A��A�������>
���A��A@�,�"�A��������
 �����������A����B������������������
���� ���
��������� �
� ���� ,�"� ?�
� A������A� �B� ���� ��� ��� �������
� �
� ,�"��E@� �����
����A�����B� ���������� ������� ��B� ,�"� 
���� �������� � B�  -'�C� ��� (��)�+� 
����A� ���

��������
��� ��������	
����
�
�� ��
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������������?������9��	���6�1� 4+(�1"3&�� �

����
�	�������������� ���� ���
��������� �������� ����������
���A����������������������
	�: � *�: � 	 � * � ��
��������
� 
��� ����� ��A�	�A���� ������ )��� 
������ ��� ��
��������
� ����
'  '+)����
���
����

�������A������� ("�
�����

TITL 

CELL  (wavelength) a,b,c,alpha,beta,gamma 

LATT  (if absent P C - primitive, centrosymmetric  - ass umed) 

SYMM  (if not triclinic) 

ATOM 

and one of the following for each ATOM card 

UIJ  or BIJ  or U or B 

�

��������
��������1� 4+(�1"3&� � �
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��B��� ���A��������� �����B��� ����A�����R��+���� ��
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� �� ����� �������� A������� ��� 
��������� �E���
���� �
 � A����@�� ��� ��
�
� ����

B�����B���������
��
�A�����������������
%���A��E�� �����������
�����
 

This file lists all the unique symmetry operations (including translations) 

 which are used for the current drawing. The space group operations are : 

    1.  x,y,z 

    2.  -x,y+1/2,-z 

 Symmetry operation (i) -x,y+1/2,-z with translatio ns   1.0  0.0  0.0 

 Designator codes ::    ORTEP : 65502   CIF : 2_655  

  -1.00000   0.00000   0.00000   1.00000 

   0.00000   1.00000   0.00000   0.50000 

   0.00000   0.00000  -1.00000   0.00000 

 Full symmetry operator (IT format) : 1-x, 1/2+y, - z 

 Atoms plotted using this symmetry operation are : 

 C1        C11       C2        C21       C3        C31       C31       C4  
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�����B���
�� �
�����
B�� ���B���������
���A�
��
�A%������
������#����� �������
� �
� ��	����)��
� �
� ��� ���� �E��� � 
������ ��H����A� �B������ ,�B
��
,�'%� 
�� ���
� ������ ��B� ���A������B� ��
��A� ����� �� �� ��
������ ?��� ,�"@� 
��� �� 
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�

Acta Cryst format for figure legends : 

 Symmetry codes: 

 (i) 1-x, 1/2+y, -z ; 

 (ii) -x, 1/2+y, -z ; 

 (iii) 1+x, y, z ; 
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#include "colors.inc" 
#include "textures.inc" 
#include "metals.inc" 
#declare Bond_Texture     = texture { 
                            pigment {color Black } 
                            finish { Metal } } 
#declare HBond_Texture    = texture { 
                            pigment {color Black } 
                            finish { Metal } } 
#declare Texture_C        = texture { 
                            pigment {color SkyBlue } 
                            finish { Shiny } } 
#declare Texture_H        = texture { 
                            pigment {color Green } 
                            finish { Shiny } } 
#declare Texture_N        = texture { 
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                            pigment {color BrightGo ld } 
                            finish { Shiny } } 
#declare Texture_O        = texture { 
                            pigment {color Firebric k } 
                            finish { Shiny } } 
#declare H_Radius         = 0.05; 
#declare HBond_Radius     = 0.02; 
#declare Bond_Radius      = 0.02; 
#declare    Radius_C      = 0.77; 
#declare    Radius_H      = 0.32; 
#declare    Radius_N      = 0.70; 
#declare    Radius_O      = 0.66; 
#declare    Radius_Scale  = 0.33; 
#declare Bond_Truncate    = 0; 
#declare View_Distance    = 36.5; 
  
global_settings { assumed_gamma 2.2 ambient_light r gb < 1, 1, 1 > } 
camera { 
        location < 0.0 , 0.0 , View_Distance > 
        angle     20.0 
        up       < 0.0 , 1.0 , 0.0 > 
        right    <-1.33, 0.0 , 0.0 > 
        look_at  < 0.0 , 0.0 , 0.0 > 
       } 
background { color SteelBlue } 
light_source { < 0.0,   0.0, 100.0 > 
      color red 2.0 green 2.0 blue 2.0 }  
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#declare Texture_C        = texture { 
                            pigment {color SkyBlue } 
                            finish { Shiny } } 
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#declare    Radius_N      = 0.70; 
#declare    Radius_O      = 0.66; 
#declare    Radius_Scale  = 0.33; 
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#declare Bond_Truncate    = 1; 
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#declare View_Distance    = 36.5; 

�



��������	
���
��
�������

������ � �

� 22

)����������
������
�����������������B����A��AF�
��� ��%����������
����
����������A�
��� ���A� ���� ?��
���������B� 	��B� �E���
�	�@� ������� � A������������� ��� 
��A� ����
��������������� ������� �
�����A�
�������������������
�

��������."(��������

4���� ��������	
����
�
�� ����������+�����
�������B���������
���	����)������� ����

������
� ����� ��� 
�	�A� ��� ���� 
���� 
�����
�
A � ��A� �
� $������� (��
������� N7� �
�
����	���A%�������������	�����������A����
�������
�? �
���B@��������
�����
�	�A��������
�������� �� !"#$�%" &'(� ) ���

+���� (��������"��)�

�
)�������
�
�������
�������������������������
��
��� ������
�������%� 
��� ����
������
�
��� ��� A������ 8B� A�
����%� ��A� 
��� ���� ���� ����A����� � A���� 
��
� ���A� ��%� ���� 	-&�
�-)44&( "'� 	#"( � ��A�� ����� ��� ��A�� ����	��� )��� ����� ����
� � 	-&� �-)44&( "'�
	#"(C�� ���� +$4&#(� ��A �	#"(�
&33�
�#(&#(-�� ���������A%�
����������B�������B����
����	�� �

������ 	-&��-)44&( "'�	#"(�

�
� ���
� ������� �
� ����	�%� ���� ������� �
B�������� ��� �� 
���
� ���� �������
� �
� ����
����
�������%� ����

� 
���� ����
� ��	�� ����� 
����
��� ��B� �E���A�A� �B� ������ ������
�
?
��� ����� �>������� @��)��
���A���
�����A�
�������A��
���A�
���B������� ���
����������

������ � ���� +$4&#(�

�
� ���
� ��A�� �
� ����	�%� �� 
B�����B� �E���
���� �
� ��� �������� 
�������
� ������ ����

������A���������B
�������������
B�����B��������
�� 
����
����A�)��� +2(��4�%& ��
�
��������B� ��
�� �

����	�T� ���� ����
� ��� ���� ������ 
� ��� ���� ������A� �
� 
��A� ����
%�
������ ��
���
� ��� ���� 
B�����B� �E���
���� �
� ���� ���� ����������� 
�������
� ��� ����
�
B�����������������������	��B%������
�������
����� �	-& �%&1"#&%�������������������

��� �� 
����
��� 
��A� ����� ��A� 
������ ��A��
�� )��
� �� ��� ��
���� ��� ���� 
B�����B�
�E���
���� �
� ���� 
�������� ����������� ���
� 
��A� ���� %� ����� ������ ���>��������A�

�������
� ������ ������A�� �
� ���� 
��������� �
� ���B�� ���%� ����� ���
� �����

� �����
�����������������������
�����B��
�
����A�?���
���B� ������������������������%��
�2===�
����
������������A�����RR@�

������ 	#"(�
&33�
�#(&#(-�

)��
� ����� ����� A���
� ���� ����� ����� �������
�� )��� +2(��4�%& � ����� ��
���� ��� ���
����
�������� ����� ���� ������� �������
� �
� ���� ����� � ���%� ��A� ������ ���� ��������
%�
��������	��������
�������������������������������%� ������������A���
�����
���������
�
� ���B�����%� ����� ���
� �����

� ����� ��������� ����� � ���� ����
� ����B� �
� 
����A�� )���
2-& �%&1"#&� ��A�� �����
� ���� �
��� ��� 
����
B� ���� ���B� ����� ���� 
� ��� ���� ������
A��������
� ���� ��H����A��)��
�� ����� ��� ������A� ���� �� ���� ��A������ �
� ���� ������B�
����� ������ ��� ���
� ��A�� ��� �
� ��
�� ��

����� ��� ���� 
�� �������� ���� ��������
� ����
��������A%���A���������������������������
�A������� )���A�
�������������
��A��������



��������	
���
��
�������

������ � �

� 23

��� +2(��4�%& ��  ��������� ���� 	#"(� 
&33� 
�#(&#(- � ������� ����� ������������B� 
������
�

����������
��

������ �8,& &��1��#'3�-2 &�

���� ����
� ������� �� 
������ �
� �
���A�
���A� ��A��
%� � ����� �� �
���A�
���A� ����%� ����
�����A�A������������
���������)��
��������A��
�+�)� �E���A�����
�������
%���A�������
�����
�����A��������
����B�����������
������������� �
��������
����

������ *�.��1��#'3�-2 &�

��������
����������,����
������E��
��
���A�
���A�A� ���
���
%����������
���A�
���A�
����%����������A�A������������
���������)��
������� �A��
�+�)��E���A�����
�������
%�
��A������������
�����A��������
����B�����������
��� �����������
��������
���
������
���
��
��
������	����������
������E���
�A�������������� ����	�����
�
���
����
��������
%�
����� ���� 	#"(�
&33�
�#(&#(- ������ �2(�� ��%& �
����A� ��� 
������A%� ���� �6�� �1�����
����	��$4�����
��

��4!���8����
��6���
		 ���

������ �����%%9�27( +'(9�&-&(�

)��
� ����� �����
� ���� �
��� ��� 
����
�����B� �����A�� � �� �E���A�� ��� ����	�� ��� �����
A�
������������?�&#@�
���������
����
��A�������
��� �����������%�
����E�����%����B����
A������)��� �
��� �
� ��
����A� ��� ���� �#)'(>���� ������ � 
�����A������A��E�����������
�
����������&#��

����0� �#'32%&����(�4-�

)��
��������A�������E������
���������������
�����	� �?���
��
�����A�
��������A�����@%�-�
����
� ����� ��� A����� ����� ���� ������������ �������� �� ���
��������� ?
��� ����
�,& 4+3�� ����������%������2=@��

����/� �#'32%&�D��&+!-�

�
� ���
� �������� �
� ����	�%� ��� -� ����
� ����� ��� A���� �� )��� 	���� ������������ ������
�������
������B��
�����A�
�����	�����������? *&-(��"&�� �
��� ����� @��
�����	�� �

����@� �.'32%&��8("�#-�

)��
����������������
������
�������E���A������
�
�� ����������
���������B���	�����B�
�
���B
��

����3&4&#(��)8& � 'E���A�� ���� ����
� �
� 
����
��A� ����������
�B��?
@��

����+4&%��(�4- � 'E���A�� ���� ����
� ����� 
����
��A� ����%�
�����A����������
�
B�����B��H��	�����
�

����&3&'(&%��(�4- � 'E���A�� ���� ����
� 
������A� �B� ���
�� �����
��
)���
B�����B��H��	�����
�����+�)��E���A�A��B�
���
���������

����(�4-E�5�� � �A�������� ��� ����@�� %� �E����� ����� 
B�����B�
�H��	�����
�0��������E���A�A��



��������	
���
��
�������

������ � �

� 24

�����B� �&-(� &��8("�#-�

)��
����������������
������
��������
���������
���� ����	��������E���A�A��B���B��
�
�������	�����������
�

����3&4&#(��)8& � #�
����
� ���� ����
� �
� 
����
��A� ����������
�B��?
@%�1����� ���
�� 
������A� �B� ����� ����@�� �
���	���

����+4&%��(�4- � #�
����
� ���� ����
� ����� 
����
��A� ����%�
�����A��������
B�����B��H��	�����
��

����&3&'(&%��(�4- � #�
����
� ���� ����
� 
������A� �B� ���
�� �����
�
?
�� ������
� ����@�� ���A� ����@�� ����	��@�

����(�4-E�5�� � #�
�������������
�� �

������� �&3&'(�7)��+ (�����

)��
����������������
����
������
������������
����� 
����������
�������� -'�C��(�#)�
��
��������
�� ��� �
� ���B� �	�������� �
� ���� ���A�A� 
� ��� �
� ��  -'�C� 
���� ��A� �
� ����� 
����
�������
� (�#)� ��
��������
� ?�������
�� ���
� �������� �
� ���B�A@�� )��
� �
� ��
�� �
�
���
����� ���� 
��������� �������
� �E���
�	�� A�
��A���A� 
� �����
� ������ ��� �
�A�
���A� ���

�������B����������������
�����A�
��A����

������� �%%�
&#( �"%�

)��
� ����� ����� ��������
� ���� ���
�� A��	��� 
�������� � �
� ����
� 
��� �� �������A�
�������������)�����
��������������A��
������A�A���� ��������
���
���������������,�U�?�U�
�
������H���������@���A�����	��������A��
��
�=�;;S� ?����
�����
���,>����@��)�����
�
� ��� ��������B� ������ ��� ���� ������� �
� �������A
� �A A�A� ��� ���
� ��B%� ���� ���� ������
��������
�����
��������� ����A��������A
���������E� ��A�<<:��,������A
���������A�
������
���B�������������A����%������������A
�
����� ��
���
��A�>����
�������������
�
������ ���� ������� ����� ���� ��������� � 
&#( �"%*�#%�"# � ����� ��� A����� �
� A�
��A�
����
�� )��� 	����� �
� ���� ���������� 
&#( �"%*�#%�"# � ��B� ��� ��A�
��A� �
���� ����

,+#$&� � (&8� �+ +4&(& - � ����� ������ )��
� �������� �
� �����������B� �
�
��� 
�� �
A����������A
�
��������
�����������
���� p>���A�A������
B
���
��

������� �#>& (��( 2'(2 &�

)��� ��������B� �
� ���� ������� ��B
���� 
��������� �
� �� 	����A��+������B� ���
� �
� �����	�A�
�B� ��	��
���� �������� ���� �������� �
� ���� 
����� ����� � �
� ���� �
� ���� 11� ����
� �
�
������������� 
����� �����
%� ����� ���� 
����� ������ �
� ��
�� 
������A� ��� ��
�
�����
���A���� �������������� �
� ��� �
� ���� �
� ���� 
�� ������� � AA2%� 71%� 7122%� 71�A%�
 71�A%� >72A� ��� � 71�2%� ����� ���� �������� ����
��������� ���������
� ���� � �����A�?
���
8�����A�������I�"����%� 3����5�0� �?1<39@���� %�9==>911@��+�)'������
��
�A�

������
����
/��
����1��
� ��������	
����
�
�� %����������B������
B���������������
���	����A��

������� �"-83+)�
 )-(+3��+(+�

,�B
���������������
���������
����A��B��#)'(��
�A�
 ���B�A��������

������E��



��������	
���
��
�������

������ � �

� 25

+���� ��1#��"��)�

�
)��
� ����� �������
� ���� 
�B��
���� 
������
� �
� �#)'(% � 
��� � ���� �E���� ����������
�����
����������
�������������������������
��A
���A ����������������A
��

������ �&3&'(��&���()3&�

"�	�� 
�B��
���� ��������
� ���� �	�������� ��� � (&8�� 1� � 
"#%��- %� �����A� �&1+23(C�
�'(+#(�,+%&%C� �"$,3"$,(&%C� �3+"# � ��A� ��	�� �� )��
�� ���	�A�� ���� ��
�
� 
��� ����
���������������
��������
��
��#)'(��)��� ��	�� �
�B���A���
��������������B����
���

�����%� ����� �� ��A��
� ������������� ��� ���� ��	������ ��A��
�� )��� ������ 
�B��
�A����
����� ����� �
� �� �������� �����
��A�?
�	�� 
��� �BA����� � ����
@���� 	�����
� 
���
�� )���
�("'! � ��A�� �
� �
�
��� ��� ���� �� 
�������� 	���� H�����B%� �
� ��� �
� A����� ����� �����
����A�B��������
���A�%����A
�����A������
�
�������� ��
%���A�����
����������
����A�
�B�����
����E��

�,& 4+3�� � �
� ���� �� 
�B��� ���� ��� �������� "��� ���� ���� 
�B��
� � �������A� ���	�%�
�BA����������
���������A������
�
�����
�?�B�A�
���� �=�1�S@%��������������A
���
�����
�
�����
��
����A�����BA����������
��������������
�� �A������������������
�?�
����B�
�
�������%�������

���B����
��������
����������>A�
 
��������
��������������B
�
@%������
���� �,& 4+3�� ��������
����A����
������A���������A
����->����
��� ������������
�����
J
���A��AK� �B��� ?
��� ��� � ��A� ����0 @�� �
� ���
�������� ->����
� ���� ���
���� ��� ����
����������������
���%���������� �,& 4+3�� ���������
�
���������������B��

������ 
,+#$&��������+ +4&(& -�

�
� ��������A� ���	�%� ���B� �
� ���� ���������
� �������� ���� ���� $��� ��A� ����
���������� �
� �#)'(� ��B� ��� ��A�
��A� AB��������B� ���� ���� ���
� ����� ������ ��
������������E���������A�
���B�A���������
���������� ��
�
������A%���A���B��������
�
� ���������
� ��B� ��� ��A�
��A�� )��� �������� ����� ��� � ������� ��
�������� 	����
��
)��� ��
�� ������� ���������
� ������ ���� �
��� ��B� ��
�� ��� ��A�
B��
�33"8-�"%� �7+7"3"() %��' &&#�"#&�
"%(, � ��A� �(& &��"-83+'&4&#( � ��B� ��
�� ���
��A�
��A� �
���� ���� ������ ����� �������A��B��� �
$6��4
!���8!��
�� ��
�: � ��B������
��������������
�
�����������������
����
���	����
�� ���������������)������������
�
�����������������
��
���	������)�����:�1����������� ������
�����	��
����1��
� ������	
��
��
�
�� %��������������
���������
����A�������� 
�����
�
 �
�����

������ �&-&(�(���&1+23(��()3&�

)��
�������������
��
�����
�B����������A�
�����
��� ������������B�
������A�
�B����)��
�
����� ���B� ��	�� ��� �

���� �
� ���� ���������� �����
��� ������ �
� �������
%� ����
� ���
���A
���
������������A��
���� �&(��3&4&#(��()3& %��&3&'(&%��(�4��()3& %���&(�*�#%�
�()3& %��&3&'(&%�*�#%��()3& ��)��
���������������
����
�������B�A�
������A����A 
� �

������ �&(��3&4&#(��()3&�

)��
�����������
������
��������������������B������� ��� $���6
���������������

� ��
���
����������� �������%� ��A� ���� 	����� �
� ���� 
����A� �
<������ ���
!� �� ��� ������
�%�
�AF�
������ �
� ���� +(��+'%� +&�)%� +��+'� ��A� +&� -� ��� ������
� 
��� ���� ,�
����



��������	
���
��
�������

������ � �

� 26

'����
��A�  �B��� �����
� ��� �������� ��� ��� �����
����A � �B� ��B� �
� ���� �����
��A�
���������
� �	�������� ��� ��������� � ?
��� "��� 9@�� �� 
��
>�E��������B� A������ ��E� �
�
���
����A� 
��� ��A�
B���� ���� �����
��A� �����
������� ��� )��� A�
����� ������
� 
��� ����
��������B��
�?����,(5��������
�����@�����A�
���A��� �����
���� atomcols.def��)����
���
��B��
��������B�������������B�������

������ �&3&'(&%��(�4��()3&�

����
� ��
�� ��

����� ���A������B� 
��
<
�!�� ���������
��
��
�����
������
������A�
�B���
A�

������ 
���� ���� 
���A��A� �������� 
�B��� 
��� �B� �&(� �3&4&#(� �()3& �� �� 
��
>
�E��������B�A��������E��
����
����A�
�����A�
B����� ��������
��A������
����������

�

������ � +������(�4-�

�
�����	�����
������������B��

�
�����A��������
��� ������
%��������	�
������������A
�
���������������B�����
�
��������������������
�����
 ��

����0� �&(�*�#%��()3&�

)��
�����������
������
��������A�
B��������B������� ����������
�����
���A��A����A��
���� ���� ��

����� ���A�
�B��
� �	����������� �#)'(>��� � ���� ��
�� �	�������� ��� � (&8��1� �

"#%��- �� 8���� ���� ������� �
� 
���>����
%� ���A� ��A��� ��A� ��� A� ������� ��B� ���
��A�
��A%���A�A�
��A����A
���B���
�����A������

����/� �&3&'(&%�*�#%��()3&�

)��
� ����� ����� �����
� ���� �
��� ��� 
������ ���A
� ��� 
 ��
� �
� ���A
���� ���A����� ��� ��

������A� 
�
����%�A�

������ 
���� ���� 
���A��A����A� 
�B���� )��
� ������� �
� �
�
��� 
���
A�����������������������
%��BA���������A
� ��� ��

����@� � +�����*�#%-�

�
�����	�����
������������B��

�
�����A��������
��� �����A
%��������	�
�������������
�
���������� ��� ��B�����
�
��������������������
�����
 %�
�����
��������������A������
�
�
���������B
���
��

�����B� �&3&(&��&3&'(&%�*�#%�

)��
� ����� ����� ��������
� �� ���
�>A��	��� �������� ��� ������ ���� �
��� ��� 
������ ��B�
������� �
� ��A�	�A���� ���A
� ��� ��� ����	�A� 
���� ���� � ���
��������� ���� 
B�����B�
�H��	������
��
��
����A
�������������	�A��B����
��� ������

������� �&-(� &��&3&'(&%�*�#%�

)��
� ����� ����� ��������
� �� ���
�>A��	��� �������� ��� ������ ���� �
��� ��� ��
����� ��B�
������� �
� ��A�	�A���� ���A
� ������ ��	�� ����� ����	�A� �B� ���� ���	�� �������� ����

B�����B��H��	������
��
��
����A
�����������
����A� �B����
�������������
������
����A�
���A
����������
�����J
���A��AK��B����

�
�
�



��������	
���
��
�������

������ � �

� 27

�

�
�
Fig 5. Various combinations of ellipsoid components showing ORTEP instruction number and parameter 
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