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Multipole population coefficients

atom P, Fao P Py Pia
5(1) 5.29{ 4) | 0.00( 0) 0.04( 2} -0.06(2) | -0.12{ 2)
o1 6.28( 4) | 0.00{ 0) —0.05( 1) —0.12( 1) —0.02{ l)
C{8) | 3.82(4) | 0.00( 0} | 0.05( 2) 0.02{2) | -0.15( 2)
C(3) | 4.08(4) | 0.00( 0) | -0.01{ 2} | 0.04(2) 0.02{ 3)
C(9) | 3.89(4) | 0.00(0) | 0.04(2) 0.07(2) | -0.11(2)
0{2} 3.97( 4) | 0.00( O) 0.03( 2) 0.03( 2) 0.04( 3)
0(4) 4.06( 5) U.DG( 0) -0.02( 2} 0.00( 2) 0.0?( 3
C{ 3.91( 4y | 0.00( 0) 0.01( 2) —0.03( 2) -0.21¢( 2)
C{7y | 4.24(4) ] 0.00( 0) | -0.01( 2} | 0.10( 2) 0.01( 3)
C{6) | 4.29(5) { 0.00( Q) 1 -0.01{ 2} | 0.07(3) 0.02( 3)
C{5) 3.97(5) 1 0.00(0) | 0.02{ 2} | -0.04(3) | 0.01(3)
H(3) 0.90( 4) | 0.00{ 0) 0.00{ 0} O.UO( 0} O.l?( 2)
H(7) | 1.01(5) | 0.00(0) | 0.00{ 0} 0.00( 0} 0.14( 2)
H(ﬂi) 1.31( 5) 0.00( 0} 0.00{ O) 0.00( 0) 0.14( 3)
H(5) 0.92( 5} 0.00( 0} 0.00( 0) 0.00( 0) 0.11( 3)
H(&) 0.97( 4) 0.00( 0} 0.00{ O) 0.00( 0) 0.11( 2)
H(2) 0.88( 4) | 0.00{ U) 0.00( G) O.DO( U) 0.17( 2)
atom FPop Py Py FPos P og
ST 0050 2) | 00805 T 0.05( 3T 0,000 2) | -0.08( 2)
O1}) -0 1) 0.02( 1) 0.02{ 1) | -0.01{ 1) 70.01( 1)
C8) | 0.04(2) | 0.06(2) | 0.00{2) | -0.22(2) | 0.05(2)
C(3) 0.06( 2) —0.04( 2) —0.12( '2) 0.30( 2) 0.01( 2}
C(9) | 0.06(2) | 0.03(2) | 0.01(2) | -0.21( 2) | -0.02( 2)
C(2) | 0.16(2) | 0.06( 2) | -0.21(2) | -0.14( 2) | 0.00( 2)
Clg) | 0o5(2) | -0.05(2) | 0.01{2) | -0.19(2) | -0.02(2)
C(l) 0.02( 2} 0.01{ 2) 0.09( 2} 0.30( 2) 0.02( 2)
C(7) 0.12( 2) ~0.02( 2} | -0.07( 2) 0.14( 2) 0.03( 2)
c(s) | 0.08(2) | -0.04(2) | -0.03( 2) | -0.24( 2) | 0.01(2)
Ci5) | 010(2) | 0.08(2) | 0.01(2) | -0.19( 2) | -0.02( 2)
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atom Fag Fay Py Py Py_o Pag Pa_3
S{1) | 0.00( 3) | 0080 3y BAI( &) [ 0050 1) | 004 4) | -0.04( 2) | -0.11( 4)
O(1) | 0.09( 1) | 0.00( 1) | 0.01{1) | 0.09( 1) | 0.02( 1) | 0.00(1) | -0.02( 1)
C(8) | 0480 3) | 0.04(2) | 0.00(2) | 0.24(2) | 0.03(2) | 0.06(2) | -0.04( 2)
o | o2s(2) | 001 2) | 011(2) | 021(3) | 0.04(2) | 0.05(2) | -0.08{ 2)
Clo) | 03202) | 6.07(2) | -0.05(3) | 0.20(2) | 0.00(2) | 0.03(2) | -0.01{ 2)
C(2) | 031(3) | 0.05(2) | -0.01(2) | 0.20(2) | -0.07(2) | 0.00(2) | 0.04(2)
Crd) | 0.28(3) | -0.05(2) | -0.04( 2) | 0.25( 2) | -0.05( 2) | -0.03( 2) | 0.02( 2)
C(1) 1 0.36(2) | -0.05(2) | 0.11(2) | 0.200 2) | 0.02(2) | 0.00(2) | 0.03(2)
CT) | 0.30(3) | -0.07( 2) | -0.05(2) | 0.13(2) | 0.04(2) | -0.04(2) | 0.08{ 2)
Ce) | 0.27(2) | 0.0002) | -0.11(2) | 0.12(2) | 0.04(2) | -0.02(2) | -0.07( 2)
C(5) | 0.29(2) | 0.08(2) | 0.07(3) | 0.20(2) | -0.02(2) | 0.00(2) | 0.03(2)
atom Fyo Py Py Pys Pz Fua Py Py Py_y
S(1) 1 0.03( 2y | D.0I(2) | -0.04( 37 [ 0.00{ 37 | 003 55 10:01¢ 17 1 0.02( 33 | ~0.08( 33 | 0.0 29
O(1) | 0.05(1) | -0.02(1) | 0.01(1) | 0.03( 1) | 0.02(1) | 0.02{1) | 0.01( 1) | 0.01(1) | -0.02( 1)
Cis) | 0.00{0) | 0.0000) | 0.00(0) | 0.00(0) | 0.00{0) @ 0.00{0) | 0.00{0) | 0.00{0) | 0.00(0)
o) | 0.00{0) | 0.00{0) | 0.00{0) | 0.00{0)} | 0.00{ 0y | 0.00{0) | 0.00{0) | 0.00{0) | 0.00{0)
c(9) | 0.00(0) | 0.00{ 0) | 0.00(0) | 0.00{C) | 0.00{0) | 0.00{0) | 0.06{ 0} | 0.00(C) | 0.00{0)
o) | 0.00{0) | 0.00(0) | 0.00{0) | 0.00{0) | 0.00(0) | 0.00(0} | 0.00{0) | 0.00(0) | 0.00(0)
Cr4) | 0.00{0) | 0.00(0) | 0.00{0) | 0.00{0) | 0.00{0) | 0.00{0) | 0.00{0) | 0.00(0) | 0.00(0)
Ci1) | 0.00{0) | c.oo(0) | o.00{0) | 0.00(0) | c.oo{0) | 0.00{0) | 0.00{0) | 0.00{0) | 0.00{0)
oy | 0.00{0) | 0.00(0) | 0.00{0) | 0.00(0) | 0.00(0) | 0.00(0) | 0.00{ 0} | 0.00(C) | 0.00(0)
c(6) | 0.00(0) | 0.00(0) | 0.00{0) | 0.00(0) | 0.00(0) | 0.00( 0} | 0.00({0) | 0.00(0) | 0.00( 0)
C(5) | 0.00(0) | 0.06(0) | 0.00( 0} | 0.00(0) | 0.00{0) | 0.00{0) | 0.00({0) | 0.00(0) | 0.00(0)
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