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=
cigK=pfNK= Molecular=structure=of=OIOJtrans=EoxinateFOpiClO=optimized=at=the=
MmtNmt9NLSJPNNdEdIpF=levelK=
=
qable=pfNK=Cartesian=coordinates=of=the=optimized=Eacq=MmtNmt9NLSJPNNdEdIpFF=molecular=
structures=of=OIOJtrans=EoxinateFOpiClO=EPT=atomsFI=b===JONSPIOUO9UUT9=aKuK=

=
=C==================NKTOS94MMM===JNKTR9UUUMM====OKRSRNTTMM=
=C==================OKUROS94MM===JOKMTU9PPMM====NKU44NPPMM=
=C=================J4KONPUOUMM===JNKS4P9MRMM====MKOPTS9NMM=
=C=================J4KPMU9UPMM===JMK9NUPN4MM====NK4MOUSMMM=
=C==================MKUOONRRMM===JMKUMRRT4MM====OKMTONPOMM=
=C=================JOKUROS9PMM===JOKMTU9PPMM===JNKU44NP4MM=
=C=================JPKNMMRR9MM===JNK44PS49MM===JMKSMUMSUMM=
=C==================PKNMMRSMMM===JNK44PS49MM====MKSMUMSTMM=
=C=================JPKPPUUPPMM====MKMORRM4MM====NKT99MUNMM=
=C==================4KONPUO9MM===JNKS4P9M4MM===JMKOPTS9OMM=
=C=================JNKTOS9P9MM===JNKTR9UUUMM===JOKRSRNTTMM=
=C=================JOKNPOOPSMM===JMKRMTM44MM===JMKN9UT9SMM=
=C=================JOKOPT9RNMM====MKOPUR9UMM====MK99U4R9MM=
=C==================OKNPOOPTMM===JMKRMTM44MM====MKN9UT9SMM=
=C==================4KPMU9UPMM===JMK9NUPNPMM===JNK4MOUSMMM=
=C=================JMKUOONR4MM===JMKUMRRT4MM===JOKMTONPOMM=
=C==================OKOPT9RNMM====MKOPUR99MM===JMK99U4RUMM=
=C==================PKPPUUPPMM====MKMORRMRMM===JNKT99MUNMM=
=e==================NKRORTSPMM===JOKOOTOPSMM====PKRN9TSTMM=
=e==================PKRRUOTOMM===JOKUM9944MM====OKOOO4R9MM=
=e=================J4K9UNTNPMM===JOKPR4S4OMM===JMKM4MO4UMM=
=e=================JRKNSUNORMM===JNKMSTPPNMM====OKM4S4RNMM=
=e=================JPKRRUOTMMM===JOKUM9944MM===JOKOOO4SMMM=
=e==================4K9UNTN4MM===JOKPR4S4NMM====MKM4MO4TMM=
=e=================JMKMSMTT4MM===JMKRMRT4MMM====OKSN99MPMM=
=e=================JPK4R4R44MM====MKR9MURNMM====OKTN44N4MM=
=e=================JNKRORTSOMM===JOKOOTOPSMM===JPKRN9TSTMM=
=e==================RKNSUNORMM===JNKMSTPO9MM===JOKM4S4ROMM=
=e==================MKMSMTTRMM===JMKRMRTP9MM===JOKSN99MPMM=
=e==================PK4R4R44MM====MKR9MURPMM===JOKTN44N4MM=
=k==================NKMOR949MM===JMKONP9PRMM====MK9NOTRUMM=
=k=================JNKMOR949MM===JMKONP9PRMM===JMK9NOTRUMM=
=l=================JNKO4RM49MM====NKMT4R9SMM====NKO44OMMMM=
=l==================NKO4RM49MM====NKMT4R9UMM===JNKO44N99MM=
=pi=================MKMMMMMMMM====NKOUT9NPMM====MKMMMMMMMM=
=Cl=================NKMUPSUOMM====OKSUP449MM====NKN9O9RMMM=
=Cl================JNKMUPSU4MM====OKSUP449MM===JNKN9O9RMMM=
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= =
cigK=pfOK= Molecular=structure=of=NINJtrans=EoxinateFOpiClO=optimized=at=the=
MmtNmt9NLSJPNNdEdIpF=levelK=
=
qable=pfOK=Cartesian=coordinates=of=the=optimized=Eacq=MmtNmt9NLSJPNNdEdIpFF=molecular=
structures=of=NINJtrans=EoxinateFOpiClO=EPT=atomsFI=b===JONSPIOURU9RSM=aKuK=

=
=C==================PKSM4PMRMM===JOKPORM49MM===JNKTM4O9PMM=
=C==================OKORRRTUMM===JNK9TP9SPMM===JNK9MTPOMMM=
=C==================4KPU9TMUMM===JNKT449N9MM===JMKTP44N9MM=
=C==================NKSTRS9SMM===JNKMM94NUMM===JNKNM94UOMM=
=C==================PKUO9SR9MM===JMKTROTS4MM====MKM99NMPMM=
=C==================OK4T9TROMM===JMK4M9U49MM===JMKNMU99MMM=
=C==================4K49MMNNMM===JMKMR4PS4MM====NKNPOOR4MM=
=C=================JOKORRRTTMM===JNK9TP9SPMM====NK9MTPOMMM=
=C==================PKUN4RTPMM====MKU9OTT4MM====NKUSPPMSMM=
=C=================JPKSM4PM4MM===JOKPORM49MM====NKTM4O94MM=
=C=================JNKSTRS9RMM===JNKMM94NUMM====NKNM94UOMM=
=C==================OK4SUO44MM====NKNS94RUMM====NKRU4T9OMM=
=C=================J4KPU9TMUMM===JNKT449N9MM====MKTP44OMMM=
=C=================JOK4T9TROMM===JMK4M9U49MM====MKNMU9U9MM=
=C=================JPKUO9SR9MM===JMKTROTS4MM===JMKM99NMOMM=
=C=================JOK4SUO4RMM====NKNS94RTMM===JNKRU4T9OMM=
=C=================J4K49MMNNMM===JMKMR4PSRMM===JNKNPOORPMM=
=C=================JPKUN4RTPMM====MKU9OTTPMM===JNKUSPPMSMM=
=e==================4KMPRUUSMM===JPKMURNNUMM===JOKP4RON9MM=
=e==================NKSSUTROMM===JOK44USM9MM===JOKSUO4TSMM=
=e==================RK4O4PS4MM===JOKMPRT9MMM===JMKSMRPUUMM=
=e==================RKRPNSRNMM===JMKOS9TPRMM====NKP4OORMMM=
=e=================JNKSSUTRMMM===JOK44USMUMM====OKSUO4TSMM=
=e=================J4KMPRUURMM===JPKMURNNUMM====OKP4ROONMM=
=e==================4KPM4P4TMM====NK4P9N9UMM====OKSRTTRTMM=
=e=================JRK4O4PS4MM===JOKMPRT9NMM====MKSMRP9MMM=
=e=================JRKRPNSROMM===JMKOS9TPSMM===JNKP4OO49MM=
=e=================J4KPM4P4UMM====NK4P9N9TMM===JOKSRTTRTMM=
=k==================NKUPPNSMMM====MKROUO4TMM====MKSOPMNTMM=
=k=================JNKUPPNSMMM====MKROUO4SMM===JMKSOPMNTMM=
=l==================MK4PSON9MM===JMKRTS4U9MM===JNKNUMROPMM=
=l=================JMK4PSON9MM===JMKRTS4U9MM====NKNUMROOMM=
=pi=================MKMMMMMMMM====MKS9R4SUMM===JMKMMMMMNMM=
=Cl=================MKR49RMOMM====OKOOOT4RMM===JNK4SPMPOMM=
=Cl================JMKR49RMPMM====OKOOOT4RMM====NK4SPMPOMM=
=e=================JNKU9T9PPMM====NK9MTUSRMM===JOKNPNRNRMM=
=e==================NKU9T9POMM====NK9MTUSSMM====OKNPNRN4MM=
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= =
cigK=pfPK= Molecular=structure=of=OIOJtrans=EoxinateFOpicO=optimized=at=the=
MmtNmt9NLSJPNNdEdIpF=levelK=
=
qable=pfPK=Cartesian=coordinates=of=the=optimized=Eacq=MmtNmt9NLSJPNNdEdIpFF=molecular=
structures=of=OIOJtrans=EoxinateFOpicO=EPT=atomsFI=b===JN44OIRRNMPURO=aKuK=

=
=C=================J4KO4TOSPMM====MKM94RPTMM===JNKPRS94MMM=
=C=================JOKUPRNSNMM===JNK9R4RU9MM===JNKTTTPSOMM=
=C=================J4KPS4S49MM====NKOST9OSMM===JMKS4TST9MM=
=C=================JPKNM94N4MM===JMKTNTRNNMM===JNKNRRPMTMM=
=C==================OKUPRPMRMM====NK9R4URNMM===JNKTTTMORMM=
=C=================JNKSUTRSOMM===JOKS4N4S9MM===JNK4SNOSPMM=
=C==================NKSUTTUOMM====OKS4NTTOMM===JNK4SMTRSMM=
=C==================4KO4TPMMMM===JMKM944POMM===JNKPRS9MNMM=
=C==================PKNM9RMNMM====MKTNTSRPMM===JNKNRRNTRMM=
=C=================JPKP9S4N9MM====NKTMPTPTMM====MKOT99O9MM=
=C=================JOKN4OONRMM===JMKOS949TMM===JMKOP4UPNMM=
=C==================MKTU4UTSMM====OKNMUUUSMM===JMKRORSTSMM=
=C=================JMKTU4ST4MM===JOKNMUSSOMM===JMKROSNPNMM=
=C==================4KPS4SP9MM===JNKOST9MMMM===JMKS4TTRSMM=
=C=================JOKOTMTORMM====MK9PSR99MM====MK49USUUMM=
=C==================OKN4OO9NMM====MKOS9R9UMM===JMKOP4TNTMM=
=C==================PKP9S4ONMM===JNKTMPT4PMM====MKOT9UP4MM=
=C==================OKOTMTR4MM===JMK9PSRTMMM====MK49USUPMM=
=e=================JPKRPUMRTMM===JOKPSMSOSMM===JOK49SNPUMM=
=e==================PKRPUNUMMM====OKPSM9P9MM===JOK49RT9UMM=
=e==================NK4SSPRMMM====PKR9TM49MM===JNK9NTRRUMM=
=e=================JNK4SSM4RMM===JPKR9SSROMM===JNK9NUONRMM=
=e==================RKMN44N4MM====MKON4NURMM===JOKMRRTOSMM=
=e=================JMKNN94NOMM====OKSO4NUTMM===JMKOPNU99MM=
=e==================RKO4NPTMMM===JNKUUTOP4MM===JMKT9UO49MM=
=e==================MKNN9SROMM===JOKSOP9ROMM===JMKOPO4UMMM=
=e==================PKRPNRURMM===JOKSORMUPMM====MKUPNNSOMM=
=k=================JNKMNNNNMMM===JMK94SPO9MM====MKMRMNTUMM=
=k==================NKMNNO4NMM====MK94S44UMM====MKMRM4PNMM=
=l=================JNKOUNMRTMM====NKONS94SMM====NKPNT949MM=
=l==================NKOUNN9MMM===JNKONS9MTMM====NKPNUM4RMM=
=pi================JMKMMMNPMMM===JMKMMMOO4MM====NKRPPRO4MM=
=c=================JMKUNSOPPMM===JMK9P4O4PMM====OKR9MTRRMM=
=c==================MKUNRSOOMM====MK9PPRR4MM====OKR9NOTNMM=
=e=================JRKMN4PURMM===JMKON4MSPMM===JOKMRRTU4MM=
=e=================JRKO4N4NTMM====NKUUTOR4MM===JMKT9UNMMMM=
=e=================JPKRPNSNPMM====OKSORMTNMM====MKUPNPMNMM=
=
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= =
cigK=pf4K= Molecular=structure=of=NINJtrans=EoxinateFOpicO=optimized=at=the=
MmtNmt9NLSJPNNdEdIpF=levelK=
=
qable=pf4K=Cartesian=coordinates=of=the=optimized=Eacq=MmtNmt9NLSJPNNdEdIpFF=molecular=
structures=of=NINJtrans=EoxinateFOpicO=EPT=atomsFI=b===JN44OIRRRPNUOU=aKuK=

=
=C==================PKSPSNNRMM===JOKM94OUPMM===JNKTNRNO4MM=
=C==================OKOTRSPMMM===JNKTUOP9OMM===JNK9MUOSNMM=
=C==================4K4O4UNOMM===JNK4TTNU4MM===JMKTS9T4PMM=
=C==================NKSTUSTTMM===JMKUNPRRNMM===JNKNO4RN9MM=
=C==================PKURNTN4MM===JMK4UORT9MM====MKMROOURMM=
=C==================OK49OORSMM===JMKNTT9UPMM===JMKN4UT9SMM=
=C==================4K49UNNUMM====MKOROTTMMM====NKMS9OTRMM=
=C=================JOKOTRSPMMM===JNKTUOP9NMM====NK9MUOSOMM=
=C==================PKUMO9U4MM====NKN94ONTMM====NKT9O4PSMM=
=C=================JPKSPSNNSMM===JOKM94OUOMM====NKTNRNORMM=
=C=================JNKSTUSTTMM===JMKUNPRRMMM====NKNO4ROMMM=
=C==================OK44S4TTMM====NK4OSU9NMM====NKRONNPRMM=
=C=================J4K4O4UNPMM===JNK4TTNU4MM====MKTS9T44MM=
=C=================JOK49OORSMM===JMKNTT9UOMM====MKN4UT9SMM=
=C=================JPKURNTN4MM===JMK4UORT9MM===JMKMROOU4MM=
=C=================JOK44S4TSMM====NK4OSU9NMM===JNKRONNPSMM=
=C=================J4K49UNNUMM====MKOROTS9MM===JNKMS9OTRMM=
=C=================JPKUMO9UPMM====NKN94ONSMM===JNKT9O4PTMM=
=e==================4KMTSRRMMM===JOKURUMOPMM===JOKP4SMMUMM=
=e==================NKS9O99TMM===JOKO9OOPSMM===JOKSS4NT4MM=
=e==================RK4STONUMM===JNKT4PUMOMM===JMKSRNMRMMM=
=e==================RKR4SR99MM====MKMS9RT4MM====NKOTS4STMM=
=e=================JNKS9O99TMM===JOKO9OOPRMM====OKSS4NTRMM=
=e=================J4KMTSRRMMM===JOKURUMOOMM====OKP4SMNMMM=
=e==================4KOUSSUOMM====NKTSPUMTMM====OKRT44RPMM=
=e=================JRK4STONUMM===JNKT4PUMOMM====MKSRNMRNMM=
=e=================JRKR4SR99MM====MKMS9RTPMM===JNKOTS4SUMM=
=e=================J4KOUSSUOMM====NKTSPUMSMM===JOKRT44R4MM=
=k==================NKUPMO4UMM====MKT49S9RMM====MKRTPNURMM=
=k=================JNKUPMO4TMM====MKT49S9RMM===JMKRTPNURMM=
=l==================MK4PRSPPMM===JMK4MSM4UMM===JNKNUMPUPMM=
=l=================JMK4PRSPPMM===JMK4MSM4TMM====NKNUMPU4MM=
=pi=================MKMMMMMMMM====MKU9OMRNMM====MKMMMMMMMM=
=c==================MKPOP9SOMM====OKM4PPTTMM===JNKN4SU4MMM=
=c=================JMKPOP9SOMM====OKM4PPTUMM====NKN4SUP9MM=
=e=================JNKU4TMR4MM====OKNRNMMMMM===JOKMRRT9PMM=
=e==================NKU4TMR4MM====OKNRNMMNMM====OKMRRT9PMM=
=
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= =
cigK=pfRK= Molecular=structure=of=OIOJtrans=EUJoxyquinaldinateFOpiClO=optimized=at=the=
MmtNmt9NLSJPNNdEdIpF=levelK=
=
qable=pfRK=Cartesian=coordinates=of=the=optimized=Eacq=MmtNmt9NLSJPNNdEdIpFF=molecular=
structures=of=OIOJtrans=EUJoxyquinaldinateFOpiClO=E4P=atomsFI=b===JOO4NI9NPPRMU9=aKuK=
=
=C=================JNK9O4SOMMM====PK49ORTSMM===JOK4MTSNUMM=
=C=================JOKMRUT4SMM====OKNSN9TPMM===JNK9T4TUSMM=
=C=================JMK9OO9PTMM====4KPNMMUTMM===JNK94O4SUMM=
=C=================JNKNTMPS4MM====NKS449NNMM===JNKMRSMURMM=
=C==================MKMMMMMMMM====PKUMRRM9MM===JNKMMNTMOMM=
=C=================JMKNPP9P9MM====OK4TP4RUMM===JMKRS4OT4MM=
=C==================NKMTP9TMMM====4KRO9NRTMM===JMK44T9RUMM=
=C==================OKMRUT4SMM===JOKNSN9TPMM===JNK9T4TUSMM=
=C==================NK9MTOOOMM====PK9NU4NNMM====MK44R9P9MM=
=C==================NK9O4SOMMM===JPK49ORTSMM===JOK4MTSNUMM=
=C==================NKNTMPS4MM===JNKS449NNMM===JNKMRSMURMM=
=C==================NKTN4URUMM====OKRTP94RMM====MKU4PM9RMM=
=C==================MK9OO9PTMM===J4KPNMMUTMM===JNK94O4SUMM=
=C==================MKNPP9P9MM===JOK4TP4RUMM===JMKRS4OT4MM=
=C==================MKMMMMMMMM===JPKUMRRM9MM===JNKMMNTMOMM=
=C=================JOKSTNNP9MM===JNK9TPU9NMM====NKUNSSPMMM=
=C=================JNKTN4URUMM===JOKRTP94RMM====MKU4PM9RMM=
=C=================JNKMTP9TMMM===J4KRO9NRTMM===JMK44T9RUMM=
=C=================JNK9MTOOOMM===JPK9NU4NNMM====MK44R9P9MM=
=C==================OKSTNNP9MM====NK9TPU9NMM====NKUNSSPMMM=
=e=================JOKSPRPTPMM====PKUTST99MM===JPKNO9T9MMM=
=e=================JOKURNS9OMM====NKRO9SNPMM===JOKPRNU9UMM=
=e=================JMKUO9SNPMM====RKPPPNSPMM===JOKOU444PMM=
=e==================NKOP49TSMM====RKRSNRNNMM===JMKTPTRRMMM=
=e==================OKURNS9OMM===JNKRO9SNPMM===JOKPRNU9UMM=
=e==================OKSPRPTPMM===JPKUTST99MM===JPKNO9T9MMM=
=e==================OKT4N9P9MM====4K4RRUNSMM====MKUTRSNSMM=
=e=================JPKNMTRN9MM===JNKMRTNUOMM====NK4ONTN4MM=
=e==================MKUO9SNPMM===JRKPPPNSPMM===JOKOU444PMM=
=e=================JPK4SR9TTMM===JOKSURUO4MM====OKMP44TPMM=
=e==================PKNMTRN9MM====NKMRTNUOMM====NK4ONTN4MM=
=e=================JNKOP49TSMM===JRKRSNRNNMM===JMKTPTRRMMM=
=e==================PK4SR9TTMM====OKSURUO4MM====OKMP44TPMM=
=e=================JOKT4N9P9MM===J4K4RRUNSMM====MKUTRSNSMM=
=e=================JOKNSTTMNMM===JNKTMUU9MMM====OKT4S9U4MM=
=e==================OKNSTTMNMM====NKTMUU9MMM====OKT4S9U4MM=
=k==================MKS9TR9OMM====NKUUNMSSMM====MKP4O4MPMM=
=k=================JMKS9TR9OMM===JNKUUNMSSMM====MKP4O4MPMM=
=l=================JNKOM4MRMMM====MK4NM4PMMM===JMKR9PRUPMM=
=l==================NKOM4MRMMM===JMK4NM4PMMM===JMKR9PRUPMM=
=pi=================MKMMMMMMMM====MKMMMMMMMM====MKSOUMRNMM=
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=Cl================JNKO94M9UMM====MKUPR4UMMM====OKNUPOT9MM=
=Cl=================NKO94M9UMM===JMKUPR4UMMM====OKNUPOT9MM=
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= =
cigK=pfSK= Molecular=structure=of=NINJtrans=EUJoxyquinaldinateFOpiClO=optimized=at=the=
MmtNmt9NLSJPNNdEdIpF=levelK=
=
qable=pfSK=Cartesian=coordinates=of=the=optimized=Eacq=MmtNmt9NLSJPNNdEdIpFF=molecular=
structures=of=NINJtrans=EUJoxyquinaldinateFOpiClO=E4P=atomsFI=b===JOO4NI9NMNNUNR=aKuK=
=
=C=================JNK9O4SOMMM====PK49ORTSMM===JOK4MTSNUMM=
=C=================JOKMRUT4SMM====OKNSN9TPMM===JNK9T4TUSMM=
=C=================JMK9OO9PTMM====4KPNMMUTMM===JNK94O4SUMM=
=C=================JNKNTMPS4MM====NKS449NNMM===JNKMRSMURMM=
=C==================MKMMMMMMMM====PKUMRRM9MM===JNKMMNTMOMM=
=C=================JMKNPP9P9MM====OK4TP4RUMM===JMKRS4OT4MM=
=C==================NKMTP9TMMM====4KRO9NRTMM===JMK44T9RUMM=
=C==================OKMRUT4SMM===JOKNSN9TPMM===JNK9T4TUSMM=
=C==================NK9MTOOOMM====PK9NU4NNMM====MK44R9P9MM=
=C==================NK9O4SOMMM===JPK49ORTSMM===JOK4MTSNUMM=
=C==================NKNTMPS4MM===JNKS449NNMM===JNKMRSMURMM=
=C==================NKTN4URUMM====OKRTP94RMM====MKU4PM9RMM=
=C==================MK9OO9PTMM===J4KPNMMUTMM===JNK94O4SUMM=
=C==================MKNPP9P9MM===JOK4TP4RUMM===JMKRS4OT4MM=
=C==================MKMMMMMMMM===JPKUMRRM9MM===JNKMMNTMOMM=
=C=================JOKSTNNP9MM===JNK9TPU9NMM====NKUNSSPMMM=
=C=================JNKTN4URUMM===JOKRTP94RMM====MKU4PM9RMM=
=C=================JNKMTP9TMMM===J4KRO9NRTMM===JMK44T9RUMM=
=C=================JNK9MTOOOMM===JPK9NU4NNMM====MK44R9P9MM=
=C==================OKSTNNP9MM====NK9TPU9NMM====NKUNSSPMMM=
=e=================JOKSPRPTPMM====PKUTST99MM===JPKNO9T9MMM=
=e=================JOKURNS9OMM====NKRO9SNPMM===JOKPRNU9UMM=
=e=================JMKUO9SNPMM====RKPPPNSPMM===JOKOU444PMM=
=e==================NKOP49TSMM====RKRSNRNNMM===JMKTPTRRMMM=
=e==================OKURNS9OMM===JNKRO9SNPMM===JOKPRNU9UMM=
=e==================OKSPRPTPMM===JPKUTST99MM===JPKNO9T9MMM=
=e==================OKT4N9P9MM====4K4RRUNSMM====MKUTRSNSMM=
=e=================JPKNMTRN9MM===JNKMRTNUOMM====NK4ONTN4MM=
=e==================MKUO9SNPMM===JRKPPPNSPMM===JOKOU444PMM=
=e=================JPK4SR9TTMM===JOKSURUO4MM====OKMP44TPMM=
=e==================PKNMTRN9MM====NKMRTNUOMM====NK4ONTN4MM=
=e=================JNKOP49TSMM===JRKRSNRNNMM===JMKTPTRRMMM=
=e==================PK4SR9TTMM====OKSURUO4MM====OKMP44TPMM=
=e=================JOKT4N9P9MM===J4K4RRUNSMM====MKUTRSNSMM=
=e=================JOKNSTTMNMM===JNKTMUU9MMM====OKT4S9U4MM=
=e==================OKNSTTMNMM====NKTMUU9MMM====OKT4S9U4MM=
=k==================MKS9TR9OMM====NKUUNMSSMM====MKP4O4MPMM=
=k=================JMKS9TR9OMM===JNKUUNMSSMM====MKP4O4MPMM=
=l=================JNKOM4MRMMM====MK4NM4PMMM===JMKR9PRUPMM=
=l==================NKOM4MRMMM===JMK4NM4PMMM===JMKR9PRUPMM=
=pi=================MKMMMMMMMM====MKMMMMMMMM====MKSOUMRNMM=
=Cl================JNKO94M9UMM====MKUPR4UMMM====OKNUPOT9MM=
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=Cl=================NKO94M9UMM===JMKUPR4UMMM====OKNUPOT9MM=
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= =
cigK=pfTK= Molecular=structure=of=OIOJtrans=EUJoxyquinaldinateFOpicO=optimized=at=the=
MmtNmt9NLSJPNNdEdIpF=levelK=
=
qable=pfTK=Cartesian=coordinates=of=the=optimized=Eacq=MmtNmt9NLSJPNNdEdIpFF=molecular=
structures=of=OIOJtrans=EUJoxyquinaldinateFOpicO=E4P=atomsFI=b===JNRONINUMURMSR=aKuK=
=
=C=================J4KNTUN44MM====MKN4MPPOMM===JNK4R9NPRMM=
=C=================JOKUPRMMNMM===JNK9PTNTMMM===JNKUT9UR9MM=
=C=================J4KPN9PMOMM====NKOTSOSNMM===JMKS99ON9MM=
=C=================JPKMS9TOPMM===JMKTMR4PMMM===JNKOPSORSMM=
=C==================OKUPRNMPMM====NK9PTO4MMM===JNKUT9T4MMM=
=C=================JNKTTNTURMM===JOKTMOUUNMM===JNK49NPSNMM=
=C==================NKTTNUUMMM====OKTMO9R9MM===JNK49NORRMM=
=C==================4KNTUNTRMM===JMKN4MPN9MM===JNK4R9M99MM=
=C==================PKMS9TSTMM====MKTMR4SNMM===JNKOPSOMRMM=
=C=================JPKPUSOURMM====NKSPNNUOMM====MKO9POOTMM=
=C=================JOKNNUS44MM===JMKPPSR49MM===JMKOSRMOSMM=
=C==================MKUTPTTUMM====OKOTMSPNMM===JMK4UPROOMM=
=C=================JMKUTPT4NMM===JOKOTMR94MM===JMK4UPR4RMM=
=C==================4KPN9OUSMM===JNKOTSOTPMM===JMKS99ONOMM=
=C=================JOKOT9RRMMM====MKUPSONUMM====MKRNMPRNMM=
=C==================OKNNUSR4MM====MKPPSRSMMM===JMKOSRMMUMM=
=C==================PKPUSOROMM===JNKSPNOM4MM====MKO9PONNMM=
=C==================OKOT9RNTMM===JMKUPSOP4MM====MKRNMPRUMM=
=e=================JPKRNRNMUMM===JOKOUP9TRMM===JOKS49UURMM=
=e==================PKRNRORSMM====OKOU4MTRMM===JOKS49TNOMM=
=e==================NKSMN9POMM====PKSTPR4SMM===JNK9P9MRPMM=
=e=================JNKSMNTUUMM===JPKSTP444MM===JNK9P9N9RMM=
=e==================4K9NP4RRMM====MKNOTRNNMM===JOKOMTR9MMM=
=C=================JMKOMNTTSMM====PKONNN4UMM===JMKM4R4U4MM=
=e==================RKNTUUUNMM===JNK9NTUU4MM===JMKURPTOOMM=
=C==================MKOMNTSUMM===JPKONNN4UMM===JMKM4R4UOMM=
=e==================PKRPNRUSMM===JOKRNOUPMMM====MK9MP9ONMM=
=k=================JNKMOSTNOMM===JNKMTONOMMM====MKMSS49MMM=
=k==================NKMOSTPMMM====NKMTONPRMM====MKMSS4UTMM=
=l=================JNKP4SNMPMM====NKMUPMT9MM====NK4MPSOUMM=
=l==================NKP4SMUSMM===JNKMUPMTTMM====NK4MPSNSMM=
=pi================JMKMMMMROMM====MKMMMMN9MM====NKSOPUU4MM=
=c=================JMKTPNN49MM===JNKMNOSSMMM====OKSTNTPPMM=
=c==================MKTPNMRTMM====NKMNO4TUMM====OKSTNU9NMM=
=e=================J4K9NP4NMMM===JMKNOT49TMM===JOKOMTS4TMM=
=e=================JRKNTU9NOMM====NK9NTURTMM===JMKURPTO4MM=
=e=================JPKRPNSPMMM====OKRNOT94MM====MK9MP9RUMM=
=e=================JMKMTOT49MM===J4KOOTSNSMM===JMKPOT4SMMM=
=e==================MKPRP4NTMM===JPKNROUMRMM====NKMO9NPUMM=
=e==================NKNR4MRRMM===JOK9TRMPRMM===JMKROS4TRMM=
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=e==================MKMTO44RMM====4KOOTRSRMM===JMKPOT9OTMM=
=e=================JMKPRPM4UMM====PKNRPN9TMM====NKMO9ONUMM=
=e=================JNKNR4NUPMM====OK9T4SSTMM===JMKROSMP9MM=
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= =
cigK=pfUK= Molecular=structure=of=NINJtrans=EUJoxyquinaldinateFOpicO=optimized=at=the=
MmtNmt9NLSJPNNdEdIpF=levelK=
=
qable=pfUK=Cartesian=coordinates=of=the=optimized=Eacq=MmtNmt9NLSJPNNdEdIpFF=molecular=
structures=of=NINJtrans=EUJoxyquinaldinateFOpicO=E4P=atomsFI=b===JNRONIN9N4T4TT=aKuK=
=
=C=================JPK49PO9TMM====OKMR9SNRMM====OKON4RUSMM=
=C=================JOKNPNNSSMM====OKNORTPUMM====NKUTMNMSMM=
=C=================J4KP4UT9PMM====NKNPTR4OMM====NKSRUUTRMM=
=C=================JNKSNMT44MM====NKO4SP9SMM====MK94MTO9MM=
=C=================JPKU4TRU9MM====MKOOO4PUMM====MKTMT9UPMM=
=C=================JOK4USM44MM====MKO9OUS4MM====MKPRURUMMM=
=C=================J4KR9NMR4MM===JMKTU4N4RMM====MKMSMMSOMM=
=C==================OKNPM4NRMM===JOKNOUPNMMM====NKUSTPUMMM=
=C=================JPK9T4P9NMM===JNKSNS4PNMM===JMKUP44OSMM=
=C==================PK49OSPOMM===JOKMSPPN4MM====OKONNTPTMM=
=C==================NKSNMOPSMM===JNKO4TPUPMM====MK9P9PSPMM=
=C=================JOKR99MORMM===JNK4U9PNTMM===JNKNPS9MSMM=
=C==================4KP4U4SUMM===JNKN4MUOTMM====NKSRTOPUMM=
=C==================OK4UR9MMMM===JMKO9P4MNMM====MKPRU4URMM=
=C==================PKU4TROOMM===JMKOO4NMNMM====MKTMTTTSMM=
=C==================NK9TMT44MM====OK4P4R4NMM===JOKNMR44PMM=
=C==================OKR994P4MM====NK49NMTMMM===JNKNP4O4SMM=
=C==================4KR9NP4OMM====MKTUPNOUMM====MKMSNOSUMM=
=C==================PK9T49MRMM====NKSNTNMUMM===JMKUPNT9RMM=
=C=================JNK9TMNMMMM===JOK4PM9MMMM===JOKNM9TTRMM=
=e=================JPKUT4NR4MM====OKTSO9ORMM====OK94SOM4MM=
=e=================JNK4TT4TTMM====OKURUONPMM====OKPORP9TMM=
=e=================JRKP9PUPRMM====NKNMMUSOMM====NK9P9SMRMM=
=e=================JRKS4TP4MMM===JMKU9T4TNMM====MKOTTU4TMM=
=e==================NK4TS4TNMM===JOKUSNN4SMM====OKPONTO4MM=
=e==================PKUTPOTRMM===JOKTSTUSSMM====OK94OOTNMM=
=e=================J4KRPPPPTMM===JOKP9T4SSMM===JNKPPORSPMM=
=e==================NKNOUOSPMM====OK9ROOUSMM===JNKS4T9S9MM=
=e==================RKP9PRTMMM===JNKNMRMPOMM====NK9PTUSOMM=
=e==================OKTMU494MM====PKNSNPOUMM===JOK44OTUTMM=
=e=================JNKNOTT94MM===JOK949R9NMM===JNKSRPMPSMM=
=e==================RKS4TTNSMM====MKU9RSOUMM====MKOT9MR4MM=
=e=================JOKTMTTTOMM===JPKNRS99SMM===JOK44UTUMMM=
=e==================4KRP4NMNMM====OKP9UTMMMM===JNKPOUTUNMM=
=e==================NKRSTTNNMM====NKU9UOSMMM===JOK9S4NROMM=
=e=================JNKRSSTPPMM===JNKU9O9R9MM===JOK9STOTSMM=
=k=================JNKU9MS4TMM===JMKRPS4RTMM===JMKR4NPRTMM=
=k==================NKU9MT4RMM====MKRPTRRRMM===JMKR4MNO4MM=
=l=================JMKPSN4NRMM====NKOMTPN9MM====MKR4OTNPMM=
=l==================MKPSMUSTMM===JNKOMTNMTMM====MKR4NSOMMM=
=pi=================MKMMMMR9MM====MKMMMU49MM===JMKTOOMNPMM=
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=c=================JMKP9UOT4MM====NKNM9N9RMM===JNKUURSRSMM=
=c==================MKP9UUSUMM===JNKNMSP9SMM===JNKUUSRU9MM=
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=

cigK=pfUK=O9pi=CmLMAp=kMo=spectrum=ET9IR=MezI=νspin===R=kezF=of=the=chloroform=solvate=of=
EoxinateFOpicOK=
=

=

cigK=pf9K=O9pi=CmLMAp=kMo=spectrum=ET9IR=MezI=νspin===4=kezF=of=EUJoxyquinolinateFOpicOK=
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=

cigK=pf9K=mowder=uJray=diffractogram=of=a=sample=of=EoxinateFOpiClO=and=superposition=of=the=
reflections=calculated=from=the=crystal=structure=of=this=compoundK=
=

=
cigK=pfNMK=mowder=uJray=diffractogram=of=a=sample=of=EoxinateFOpiClO=and=superposition=of=the=
reflections=calculated=from=the=crystal=structure=of=UJhydroxyquinoline=hydrochloride=EdK=BK=
aeaconI=qK=aierkesI=MK=eübnerI=mK=CK=gunkI=vK=iorenzI=AK=rrbatschI=Eur. g. Inorg. Chem.=
2011I=4PPUJ4P4UKFK=
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=

qhe=powder=uJray=diffraction=data=of=EoxinateFOpiClO=were=collected=at=room=temperature=on=a=
Bruker=aRMMM=instrument=EBraggJBrentano=configurationI=flat=sampleI=measured=in=reflexion=
modeF=with=Cuhα=radiation=within=OT=h=EOqheta=range=for=data=collectionW=RJTM°=in=increments=
of=MKMO°FK==
An=offset=of=MKNUP°=for=Oqheta=was=applied=to=this=powder=diffraction=pattern=Ewhich=was=
recorded=at=room=temperatureF=in=order=to=account=for=thermal=expansion=of=the=unit=cell=by=
about=OB=Ebecause=the=singleJcrystal=uJray=diffraction=data=had=been=collected=at=NRM=hFK==
=
qhe=sample=was=covered=with=polyethylene=foil=Eto=protect=the=sample=from=moistureFK=qhis=
polyethylene=and=the=sample=carrier=contribute=to=the=diffraction=to=ONKR°=and=O9KR°=OqhetaK==
=
oeflections=which=cannot=be=assigned=to=the=combination=of=sample=carrierI=polyethylene=foilI=
EoxinateFOpiClO=Eaccording=to=single=crystal=structureF=and=UJhydroxyquinoline=hydrochloride=
Ewhich=might=have=formed=in=small=amounts=during=synthesis=andLor=sample=preparationF=are=
found=in=the=following=Oqheta=rangesW=
=
Oq=range=EdegF= oeflsK=observed= expected=for=

EoxinateFOpiClO=
expected=for=UJhydroxyquinoline=
hydrochloride=

NMJNN= ³=O= M= N=
NOJN4= ³=R= P= N=
NSJNT= ³=O= N= M=
N9JOM= ³=P= N= M=

=


