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1 Einleitung

Vor gut 50 Jahren wurden die Biowissenschaften durch die Entdeckung der DNS-Struktur
grundlegend revolutioniert [1]. Aber erst heute ist das menschliche Genom weitgehend
aufgeklirt. Die Methoden zu Strukturaufkldrung von organischen Molekiilen, Proteinen und
Nukleinsduren in Losung gewinnen damit noch mehr an Bedeutung. Die NMR-Spektroskopie
gehort heute unbestreitbar zu den am besten dafiir geeigneten Methoden. Im Jahr 2002 wurde
den Nobelpreis in Chemie ,fiir die Entwicklung von Methoden zur Identifikation und
Strukturanalyse von biologischen Makromolekiilen* verliehen [2]. Die Hélfte des Preises
wurde zu Ehren der Entwicklung der NMR-Spektroskopie zur Bestimmung der
dreidimensionalen Struktur von biologischen Makromolekiilen in Losung vergeben [3]. Auch
im Jahr 2003 gingen sowohl der Nobelpreis in Medizin oder Physiologie fiir die
Entdeckungen in Bezug auf die ,, Abbildung mit Magnetresonanz“ (Magnetic Resonance
Imaging: MRI) [4], als auch der Nobelpreis in Chemie ,,fiir die Entdeckungen beziiglich der
Kandle in Zellmembranen“ [5] an denselben Bereich: Strukturen, Proteine und Kernspin-

resonanz.

Alle diese Themen zeigen, wie die aktuelle Biochemie bis zum atomaren Niveau vordringt,
mit dem Ziel die grundlegenden Prozesse des Lebens besser zu verstehen und auch wie unsere

Gesellschaft diese Anstrengungen wiirdigt.

Aber der Weg dahin ist nicht leicht: im Bereich der Proteinstrukturanalyse mittels NMR in
Losung sind einige Hiirden zu iiberwinden. Die Schwierigkeiten beginnen bereits beim
biochemischen Teil der Arbeit. Die Proteinexpression wird erschwert durch die
Notwendigkeit der Anreicherung von magnetisch aktiven Kernen wie "°N und "*C und von
Deuterium, welches einen giinstigen Einfluss auf das Relaxationsverhalten des Kernspins hat.
Bei Isotopen-Anreicherung in lebenden Systemen kann die Abweichung von den normalen
physiologischen Bedingungen die Ausbeute negativ beeinflussen. Qualitdt und Stabilitit der
Proben, die in vielen Féllen nicht selbst erzeugt werden, sind oft nicht ausreichend fiir NMR-
Messungen, die sich {iber mehrere Tage hinziehen konnen. Die Lager-, Mess- und Losungs-

bedingungen miissen daher optimiert werden.
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Die Schwierigkeiten setzen sich bei den spektroskopischen Messungen fort. Die Anzahl der
moglichen Messungen, die bei der Strukturaufkldarung helfen sollen, steigt. Wie viele sind
notwendig? Welche und wie sollten sie ausgewihlt werden? Das sind Entscheidungen, die
auch nach Okonomischen und zeitlichen Griinden erfolgen miissen. Zusétzlich kdnnen
Schwierigkeiten wegen fehlender oder qualitativ nicht ausreichender Spektren dazu kommen.
Nach langer, aufwéndiger Arbeit an dem ersten analysierten Material wird oft festgestellt,
dass es Schwierigkeiten gibt, Signale mit Uberlagerung und Artefakten auszuwerten, bzw.
dass die Aufnahme weiterer Spektren notwendig ist. Daraus resultieren Ergebnisse, die keine
eindeutige Information zur Zuordnung ermoglichen. Hinzu kommen Schwierigkeiten bei der
Integration der Signale, was zu ungenauen Abstandsbeschriankungen fiihrt, die zur

Strukturermittlung verwendet werden miissen.

Auch die Anzahl und Komplexitdt der Programme zur Auswertung der Spektren und fiir die
automatischen Zuordnung der Signale nimmt zu [6]. Mit unvollsténdigen Informationen und
mit neuen Programmen, die oft noch nicht ausreichend getestet sind, soll letztendlich eine

korrekte dreidimensionale Proteinstruktur berechnet werden.

Die Entscheidungen, die man am Anfang der Untersuchungen treffen muss, um optimale
Ergebnisse zu erzielen, verlangen technisch-spektroskopische sowie protein-biochemische
Erfahrungen. Mangelnde Erfahrung fiihrt zu Verzogerungen und Schwierigkeiten bei den

Untersuchungen und damit zu nicht optimalen Ergebnissen.

Ein Teil dieser Dissertation handelt von dem Forschungsprojekt zur Ermittlung der Struktur
des zyklischen Dodekapeptids Omphalotin A von Omphalotus olearius, das von der Firma
BAYER zur Verfiigung gestellt wurde. Daflir wurden 1D- und 2D-NMR-Experimente
aufgenommen, NMR-Parameter fiir die Strukturberechnung ermittelt und iterativ der
Konformationsraum berechnet. In einem anderen Teil wird das Projekt zur Ermittlung der
verfeinerten 3D-Struktur der IIB-Doméne des Mannosetransporters von FE. coli (168
Aminoséduren) verfolgt. Dafiir wurde nach der Messung mehrerer 2D- und 3D-NMR-
Experimente und der Zuordnung der chemischen Verschiebungen das neue Programm
CYANA [7] fir automatische Zuordnung der NOE-Signale und Strukturberechnungen

verwendet.
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2 Konformationsanalyse von Biomolekiilen in Losung

2.1 Aligemeine Grundlagen der NMR-Spektroskopie

Die Kernspinresonanz nimmt unter den Methoden zur dreidimensionalen Strukturaufklérung
von Proteinen und Nukleinsduren eine einzigartige Rolle ein, da mit ihr Strukturen mit
atomarer Auflosung in Losung gewonnen werden konnen. Bedenkt man, dass
Korperfliissigkeiten wie Blut, Magenfliissigkeit oder Speichel Proteinlésungen sind, so wird
deutlich, wie wichtig die Kenntnis von Strukturen in Ldsung ist. Seit der ersten
experimentellen Beobachtung des Phanomens im Jahr 1946 [8, 9] hat die Entwicklung der
NMR-Spektroskopie eine Reihe von fundamentalen Fortschritten erlebt: die Einfiihrung der
FoURIER-Transformations-Technik [10], die modernen mehrdimensionalen Experimente [11-

13] und die bildgebenden Verfahren [14] sind wichtige Beispiele.

Die NMR-Spektroskopie nutzt die Resonanzwechselwirkung zwischen einem hochfrequenten
elektromagnetischen Feld und bestimmten Atomkernen der zu untersuchenden Substanz, die
sich in einem starken und homogenen &dulleren Magnetfeld befindet. Grundlage der
Messungen ist die Prdzessionsbewegung, die Atome mit einem Kernspin / # 0 und einem
magnetischem Moment p in einem dufleren Magnetfeld um die Richtung des Magnetfeldes
mit einer charakteristischen Frequenz (LARMOR-Frequenz ®) ausfiihren. Die Einstellung von
Kernspin und magnetischem Moment wird durch die magnetische Quantenzahl m bestimmt.
Ubergiinge zwischen den Energieniveaus (ZEEMAN-Aufspaltung) sind nur mdglich, wenn sich
die Quantenzahl um eine Einheit &ndert. Bei Einstrahlung eines elektromagnetischen
Wechselfelds kommt es daher genau bei der Larmor-Frequenz zur Resonanzabsorption. Fiir
die Anwendung der NMR-Spektroskopie zur Strukturaufkldrung ist es wesentlich, dass das
angelegte dullere Magnetfeld durch die Induktionswirkung der Elektronen und durch die
Felder benachbarter Kerne abgeschwicht oder verstirkt wird. Dieser als magnetische
Abschirmung bezeichnete Effekt ist von der Art der Kerne und der zugehodrigen
Elektronenverteilung abhingig. Die auf der Abschirmung beruhende Verschiebung der
Resonanzlinie gegeniiber der des isolierten Atomkerns wird als chemische Verschiebung

bezeichnet und ist charakteristisch fiir die entsprechende ,,chemische* Umgebung [15].
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Die in der organische Chemie und Biochemie interessanten Elemente H, C, N und P haben
Isotope mit / = %, °C und "N allerdings nur in geringer natiirliche Haufigkeit (1,1 % bzw.
0,37 %). Der empfindlichste aller zugénglichen magnetischen Kerne ist das Wasserstoffisotop
'H, da es (abgesehen von Tritium) das grofte kernmagnetische Moment und eine natiirliche

Haufigkeit von 99,98 % besitzt [16].

Die NMR-Spektroskopie wurde durch die Einfiihrung von 2D-Techniken revolutioniert [17-
19]. Sie ermdglichen die Interpretation der komplexen Protein-NMR-Spektren und die
Ermittlung der fiir die Strukturberechnung bendtigten Parameter: Kern-OVERHAUSER-Effekte
(NOE) [20] und Kopplungskonstanten [21,22], deren Werte Abstinde zwischen Kernen
sowie Diéderwinkel reprédsentieren, die als Grundlage fiir die Rekonstruktion der Raum-
struktur des Proteins mit Hilfe von computerisierten Struktur-Optimierungsalgorithmen

dienen.

Die NMR-spektroskopischen Untersuchungen von Proteinen werden ab einer GroBe von 60-
80 Aminosduren zunehmend durch die Signaliiberlagerungen in den 2D-Spektren limitiert.
Erst die 3D- und 4D-NMR-Techniken [11, 12] erméglichen die Uberwindung dieser Barriere.
Grosse Fortschritte bei den experimentellen Techniken zur NMR-spektroskopischen Struktur-
bestimmung wurden durch die Einfiihrung von Methoden zur biotechnologischen Herstellung
von Proteinen angeregt, die so mit speziellen Isotopen markiert werden kdnnen [23, 24].
Beispielsweise eroffnete dies den Weg zur effizienten Nutzung heteronuklearer NMR-
Techniken mit Proteinen, wie 3D-[1H, B, 15N]-Tripelresonanzexperimente, 3D-*C- oder
15N-aufgeléste ['H, 1H]-NOESY-Spektren [25,26] und die Verwendung heteronuklearer
Filter [27]. Mit vollstindig mit >C- und/oder '*N-markierten Proteinen lassen sich Systeme
mit groBerem Molekulargewicht untersuchen. Die Molekulargewichtsobergrenze wird im
Wesentlichen durch die mit zunehmender Masse kiirzer werdende transversale
Relaxationszeit bestimmt. Dies fiihrt zu einer Abnahme des Signal-Rausch-Verhiltnisses

sowie zu zunehmender Linienbreite (schlechtere Auflosung).

Der (teilweise) Ersatz des natiirlichen Wasserstoff-Isotops 'H durch Deuterium fiihrt zu einer
grundlegenden Erhdhung der Relaxationszeit [28, 29] und damit verbesserter Aufldsung und
Empfindlichkeit [30,31]. Wegen der starken quadrupolaren Wechselwirkungen von
Deuterium (ca. 170 kHz) befindet sich dessen Spin-Gitterrelaxationszeit (T,) in Proteinen bei

einer Feldstirke von 14 T im Millisekundenbereich. Deshalb fiihrt die 'J(DC)-Kopplung (ca.
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22 Hz) nicht zu dem erwarteten Triplett, sondern zeigt ein kollabiertes Singulett, das durch
skalare Relaxation der zweiten Art [32, 33] verbreitert ist. Eine Deuteriumentkopplung
verringert effektiv diese Linienverbreiterung und fiihrt zu schméleren *C-Linienbreiten als
bei Spektren mit protonierten Proben [28]. Zusétzlich bewirkt die Eliminierung von passiven
Interprotonenkopplungen eine weitere Verschmélerung der Linien. Die daraus resultierende
geringere Linienbreite konnte jedoch erst durch die FEinfiihrung einer -effektiven
Deuteriumentkopplung [28] und der dazugehorigen Elektronik genutzt werden, die den
raschen Wechsel zwischen Pulsen fiir die Deuteriumentkopplung und Deuterium-Lock erlaubt

[34].

Wichtige Fortschritte wurden auch bei der Entwicklung von Methoden zur Strukturrechnung
erzielt, wo die benétigte Prozessorzeit zur Berechnung einer kleinen Proteinstruktur von
ungefdhr einem Tag im Jahre 1984 [35] auf wenige Sekunden verringert werden konnte [36].
Momentan wird intensiv an der Automatisierung und kombinierten Durchfiihrung der

einzelnen Schritte zur Strukturinterpretation NMR-spektroskopischer Daten gearbeitet [6, 36].

2.2 Parameter zur Konformationsanalyse

Die rdumliche Struktur von Molekiilen kann selbst mit modernen Methoden der
Strukturberechnung in der Regel nur fiir kleine Molekiile korrekt vorhergesagt werden. Das
Problem besteht dabei darin, aus der Vielzahl moglicher Konformationen die energetisch
giinstigste, das so genannte globale Energieminimum, herauszufiltern. Selbst kleinere
Molekiile kdnnen jedoch bereits so viele Konformationen annehmen, dass eine erschopfende
Konformationsraumsuche unméglich wird. Zur Strukturbestimmung benotigt man deshalb
zusitzlich experimentelle Information, um den Konformationsraum einzuschrinken. Als
Quelle detaillierter Strukturinformation dient die NMR-Spektroskopie von Molekiilen in
Losung. Um die Losungsstruktur eines Proteins zu untersuchen, werden die aus den NMR-
Daten gewonnenen strukturrelevanten Parameter — wie interatomare Abstands- und
Diéderwinkelbeschrankungen — mit den korrespondierenden Restriktionen im Molekiil wie
Bindungsldngen oder Bindungswinkel unter Beriicksichtigung sterischer Limitierungen

kombiniert [37].
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2.2.1 Abstandsbeschrinkung

Abstidnde zwischen Protonen sind experimentell aus NOESY- oder ROESY-Spektren
zugénglich [20]. Der NOE beschreibt eine Intensititsinderung der Resonanzfrequenz eines
Kernes I nach Storung der Resonanz eines zweiten Kerns S durch Einstrahlen der
entsprechenden Frequenz. Dieser Effekt beruht auf der Dipol-Dipol-Relaxation. Seine GroB3e
ist eine Funktion des rdumlichen Abstands der dipolar gekoppelten Kerne I und S. Die
Intensitdt der beobachteten NOE- bzw. ROE-Kreuzsignale hingt vom Abstand r der

beteiligten Protonen und von den effektiven Rotationskorrelationszeiten 7, ab:

1
NOE o« —- f(z,) Gleichung 2.1
r

Fiir jedes Paar von Wasserstoffatomen wird der effektive t.-Wert nicht nur durch die
molekulare Rotation des gesamten Molekiils (BROWNsche Bewegung) bestimmt, die ihrerseits
von GroBe und Form des Proteins sowie der Viskositdt des Losungsmittels abhéngt, sondern

kann auch durch intramolekulare Bewegungen beeinflusst werden; daher kann f (z'c) fiir

verschiedene Paare von Wasserstoffatomen in einem Proteinmolekiil unterschiedlich sein.
Zusitzliche Mehrdeutigkeiten konnen durch partielle Ausldschung einzelner 'H-'"H-NOEs
durch konkurrierende Spinrelaxationsprozesse auftreten, z.B. durch Spindiffusion (Abb. 2.1),
chemischen oder konformationellen Austausch und Wechselwirkungen mit anderen
Elektronen- oder Kernspins. Zusétzlich kann als Ergebnis rascher intramolekulare Bewegung
ein gegebener NOE durch Mittelung iiber einen groferen Abstandsbereich zwischen zwei

betrachteten Wasserstoffatomen zustande kommen [38].

Abb. 2.1. Spindiffusion: der Magnetisie-

LE rungstransfer zwischen den beiden Wasser-
Rz ;-"@ 1 -Ig" stoffatomen 1 und 3 erfolgt in Anwesenheit
M T weiterer Wasserstoffatome auf zwei kon-

___""'--——-,_____ T~ kurrierenden Wegen, ndmlich dem direkten
. i E"‘“\q‘é‘) NOE iiber den Abstand r;3 und der Zwei-

r1?24 [3] oder Mehrschritt-Spindiffusion {iber die

dazwischenliegenden Wasserstoffe.
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In Anbetracht dieser intrinsischen Beschrinkungen fiir eine quantitative NOE-
Abstandsbestimmung wird vereinfachend ein einheitlicher Wert fiir die Korrelationsfunktion

f(z.) (Gleichung 2.1, Seite 6) fiir alle 'H-'"H-Kombinationen eines Proteins angenommen

und aus den NOE-Messungen nur die Obergrenze fiir jeden 'H-'"H-Abstand abgeleitet. In der
Praxis Dbedeutet dies, dass die Daten fiir eine Strukturrechnung aus erlaubten
Abstandsbereichen bestehen, die durch den oberen Wert begrenzt sind, sowie durch einen
unteren Wert, der der Summe der VAN-DER-WAALs-Radien zweier NOE-verkniipfter
Wasserstoffatome entspricht. Obwohl so jeder einzelne Eintrag in der Datengrundlage nur
von begrenzter Genauigkeit ist, ist dieses Verfahren doch robust und beriicksichtigt prinzipiell
auch den FEinfluss der intramolekularen Beweglichkeit, die iiblicherweise in strukturierten

Bereichen globuldrer Proteine zu erwarten ist [3].

Bei der Berechnung von Proteinstrukturen hat sich gezeigt, dass die Anzahl der verwendeten
NOE-Abstinde weit wichtiger ist als deren Prdzision. Deshalb werden bei Proteinen die
Abstandsbeschrinkungen in der Regel geméf der Signalintensitdt in Klassen eingeteilt, z.B.

in die Klassen stark (1,8 — 2,7 A), mittel (1,8 — 3,3 A) und schwach (1,8 — 5,0 A) [11].

Kleinere zyklische Peptide haben ein groBeres Oberfliche-zu-Volumen-Verhéltnis als
globulédre Proteine. Die Anzahl der pro Monomer gemessenen Protonenabstinde ist deshalb
deutlich geringer als bei Proteinen. Diese Tatsache macht es erforderlich, die Abstinde vor
der Strukturberechnung genauer zu quantifizieren. Die Signalintensitét ist hierfiir jedoch nur
bedingt geeignet, da sie auch von der individuellen Linienbreite abhidngt. Man integriert
deshalb jedes einzelne Signal und rechnet das erhaltene Signalvolumen unter Anwendung der
isolierten Zwei-Spin-Néherung (ISPA) [39] in den korrespondierenden Atomabstand um
(Gleichung 2.2). Zur Kalibrierung wird ein Signal bekannten Abstands verwendet, z.B. eines

zwischen geminalen Methylen-Protonen (entsprechend 1,8 A).

y V )

)

V| .
ry =Ty o Gleichung 2.2

Die Genauigkeit der ISPA ist zur Bestimmung von Abstinden in kleineren Peptiden

ausreichend [37].



Parameter zur Konformationsanalyse 8

2.2.2 Kopplungskonstanten- und Diéderwinkelbeschrinkung

Als Spin-Spin-Kopplungen oder J-Kopplungen werden magnetische Wechselwirkungen
zwischen zwei Kerne bezeichnet, die nicht iiber den Raum, sondern iiber die Elektronen der
chemischen Bindungen vermittelt werden [40]. Nach dem NOE sind vicinale J-Kopplungen
die zweite wichtige Informationsquelle fiir die Bestimmung der Losungsstruktur biologischer

Makromolekiile.

Die GroBe einer solchen Kopplung iiber drei Bindungen, die skalare *J-Kopplungskonstante,
hiangt im wesentlich vom Di€derwinkel ab, aber auch von der Natur der beiden koppelnden
und der beiden iiberbriickenden Kerne [41]. In Proteinen mit ihrem systematischen Aufbau
lassen sich dhnliche Substitutionsmuster finden. Daher fasst man die vicinalen Kopplungen zu
Gruppen zusammen und bezeichnet sie z. B. mit *J(HYH®) oder *J(H*HP). Innerhalb einer
solchen Gruppe von Kopplungen wird der Einfluss der chemischen Umgebung
nidherungsweise als konstant angesehen. Als einzige Moglichkeit zur Beeinflussung der
Kopplung verbleibt eine Anderung der Konformation durch eine Drehung um die mittlere der
drei verbriickenden Bindungen, den Diéderwinkel, den die beiden koppelnden Kerne

einschlieBen.

Der mathematische Zusammenhang zwischen Kopplungskonstante und Diéderwinkel ®@ wird

durch die KARPLUS-Beziehung beschrieben:

3J = Acos’ (®+w)+ B cos(P+w)+C Gleichung 2.3

Sie kann sowohl fiir homo- als auch fiir heteronukleare Kopplungen verwendet werden, muss
jedoch fiir jeden Diéderwinkel wegen des Einflusses der Elektronegativitit und der relativen

Anordnung der Substituenten neu parametrisiert werden (siche Tabelle 2.1, Seite 9).
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Tabelle 2.1. Parameter A, B und C fiir die in Gleichung 2.3, Seite 8, angegebene KARPLUS-
Beziehung [22]. Die Phasenverschiebung o beriicksichtigt die Abweichung zwischen dem
nach der [IUPAC-Nomenklatur [42] definierten Diéderwinkel und dem von den koppelnden
Kernen eingeschlossenen Diéderwinkel.

Diéder- Kopplungs-

winkel konstante A B C o (L-AS) o (D-AS)
o SJHNHY) 9,4 -1,1 0,4 -60 60
) SIHNCY) 5,7 2,7 0,1 180 180
) SjHNCP) 4,7 -1,5 -0,2 60 -60
) SJHNCL) 4,5 -1,3 1,2 120 -120
x! 3J(HOHP PRy 9,5 -1,6 1,9 120 0
X 3J(H HPPS) 9,5 -1,6 1,9 0 120
Xl 3J(C|H[3 proR) 6,1 _2’7 1,0 0 -120
x' 3J(C'HP oSy 6,1 2,7 1,0 120 0
127 HY
H”\/ %/C[
N, ‘jl
‘7{ Y
Cli-l C'_l
— “J(H"'H")
3J(HNCI!)
..... 3J(H?\'CI1)
== = YHC,)

180 1200 €0 20 - 60 ”""‘120\' 180

@-Winkel [°]

Abb. 2.2: Vom ¢-Winkel abhingige KARPLUS-Kurven verschiedener Paare skalar
koppelnder Kerne.

In Abb. 2.2 sind verschiedene KARPLUS-Kurven in Abhédngigkeit des ¢-Winkels dargestellt.
Wie bereits aus Gleichung 2.3, Seite 8, hervorgeht, sind KARPLUS-Kurven periodische
Funktionen und daher nicht eindeutig, d.h. ein gegebener Wert einer Kopplungskonstante ist
in der Regel mit mehreren ¢-Winkeln vereinbar. Diese Mehrdeutigkeit ldsst sich aber durch

gleichzeitige Verwendung verschiedener Kopplungskonstanten beseitigen.
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Ist, wie im Fall von Proteinen, bereits die Sekundérstruktur (a-Helix, B-Faltblatt) bekannt, so
kann die Kopplungskonstante unmittelbar anhand der KARPLUS-Kurve in den fiir die jeweilige

Sekundérstruktur charakteristischen Torsionswinkel umgerechnet werden.

Zur experimentellen Bestimmung von Kopplungskonstanten konnen verschiedene Verfahren
angewendet werden. So lassen sich die *J(H H®)-Werte kleiner zyklischer Peptide im Idealfall
aus eindimensionalen Spektren ablesen. Allerdings sind meist nur wenige Signale so gut
aufgelOst, dass ein fehlerfreies Ablesen moglich ist. Bei Signaliiberlappung zieht man daher
oft zweidimensionale Spektren heran, die eine groBere Dispersion aufweisen. In COSY-
Spektren kommt es jedoch zwischen benachbarten Resonanzen eines Multipletts auf Grund
des Antiphasen-Charakters zu Ausloschungen, wodurch sich die Lage der Multiplettlinien
verschiebt und daher zu groBBe Kopplungskonstanten abgelesen werden. Fiir ein isoliertes
Zwei-Spin-System kann dieser Fehler nach der Methode von KiM und PRESTEGARD [43]
korrigiert werden. Das E.COSY-Muster in P.E.COSY-Spektren [44,45] enthdlt im
Kreuzsignal zweier Spins die passive Kopplung zu einem dritten Spin in Form einer in-

Phase-Verschiebung, aus der die passive Kopplung abgelesen werden kann. [37]

2.2.3 Diastereotope Zuordnung

Bei der Strukturbestimmung von Peptiden ist die Genauigkeit der verwendeten Abstandsbe-
schrankungen von groBer Bedeutung (vgl. Abschnitt 2.2.1, Seite 6). Im Falle diastereotoper
Gruppen (Methylen-Protonen, Methyl-Gruppen) ist jedoch eine diastereotope Zuordnung
nicht immer moglich. Deshalb miissen Pseudoatome eingefiihrt und die Abstandsintervalle
entsprechend vergrofBert werden, was einen Verlust an Genauigkeit mit sich bringt.

Diastereotope Gruppen werden deshalb, wo mdglich, stereospezifisch zugeordnet.

Die diastereotope Zuordnung der H-Signale von Aminosiuren beruht auf der Annahme, dass
nur die drei energetisch giinstigsten Seitenketten-Rotamere populiert sind (x' = -60°, 60°,
180°). Unter dieser Voraussetzung kann durch die Kombination verschiedener
experimenteller Groflen eine diastereotope Zuordnung vorgenommen werden (Tabelle 2.2,
Seite 11). Dies ist jedoch am einfachsten, wenn ein Seitenketten-Rotamer iiberwiegend
populiert ist, da anderenfalls NOE-Abstinde und Kopplungskonstanten zu sehr gemittelt sind.
[37]
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Tabelle 2.2. Zusammenstellung wichtiger Abstinde und Kopplungskonstanten fiir die
diastereotope Zuordnung der HP-Protonen in Peptiden und Proteinen. [37]

Rotamer I Rotamer II Rotamer 111
CcO NH H”
. PR PR PP HPres
Experimentelle GroBe
HN H’ 0oC NH
C C
%' =-60° %' = 180° x' = 60°
3J(H"HPP°R) [Hz] 13,6 2,6 2,6
3J(H HPP™S) [Hz] 2,6 13,6 2,6
3J(C'HP PRy klein grofs klein
3J(C'HPProS) klein klein groB
d(H*HP PRy [A] 3,1 2,5 2,5
d(H*HPP™S) [A] 2,5 3,1 2,5
d(HNHPPR) [A] 2,5-3,8 2,5-3,8 3,7-48
d(HVHPP%) [A] 3,7-44 2,5-38 2,5-3.8

2.2.4 Temperaturgradienten

Die Orientierung der Amidbindungen wird in der Regel durch Wasserstoftbriicken (intra-
oder intermolekular sowie durch solche zum Losungsmittel) festgelegt. Intermolekulare
Briicken und solche zum Solvens werden im Gegensatz zu den intramolekularen Briicken bei
Temperaturerhdhung leicht gespalten. Die chemische Verschiebung von Amidprotonen dndert
sich daher mit der Temperatur. Dabei zeigen dem Losungsmittel zugéngliche Amidprotonen
eine deutlich groBere Temperaturabhangigkeit als solche, die vom Losungsmittel abgeschirmt
sind. Ein negativer Temperaturgradient, beispielsweise fiir DMSO-Ldsungen, dessen Betrag
groBer als 5 ppb/K ist, deutet auf Losungsmittel-Exposition des Amidprotons hin, wihrend
Betrige kleiner als 3 ppb/K fiir eine Abschirmung des Protons vom Losungsmittel sprechen.
Letztere kann sowohl von intramolekularen Wasserstoffbriicken als auch von einer

benachbarten Seitenkette herriihren [46, 47].
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2.3 Rechenverfahren zur Konformationsraumsuche

Wie in Abschnitt 2.2 erldutert, ist eine vollstindige Konformationsraumsuche selbst bei
kleineren Molekiilen aus Griinden der Rechenkapazitit in der Regel unmdoglich. In der Praxis
wird der zugingliche Konformationsraum daher eingeschrinkt, indem die vorgestellten
NMR-Strukturdaten in die Konformationsraumsuche einbezogen werden. Ausgehend von den
NMR-Strukturdaten werden verschiedene Verfahren eingesetzt, um zu rdumlichen Molekiil-
strukturen zu gelangen: Distanzgeometrie (DG) und molekiilldynamisches simulated

annealing (SA). [37, 48]

2.3.1 Distanzgeometrie

Die ersten Strukturbestimmungsmethoden verwendeten einen Distanzgeometrie-Algorithmus
mit metrischer Matrix, um nach Molekiilgeometrien zu suchen, die mit dem Ensemble aller
NOE-Abstandsvorgaben konsistent sind [35, 49]. Jede derartige Rechnung endet mit der

Minimierung einer Fehlerfunktion. [3]

Distanzgeometrie-Methoden durchsuchen den Konformationsraum sehr effektiv [50]. Sie
erzeugen aus eindimensionalen Atomabstinden dreidimensionale Atomkoordinaten. Die
verwendeten Abstandsinformationen stammen aus zweierlei Quellen: Sie ergeben sich
entweder aus der Konnektivitdt des Molekiils (holonomische Abstinde) oder werden NMR-
spektroskopisch ermittelt (NOE-Abstinde). Die holonomischen Atomabstinde erhélt man aus
den kovalenten Bindungsgeometrien (Bindungslidngen, Bindungswinkel) und durch Rotation
um frei drehbare Bindungen. Der dabei gemessene Abstandsbereich wird in Form von
Abstandsober- und Abstandsuntergrenzen festgehalten. Die Untergrenze ist dabei mindestens
so gro3 wie die Summe der VAN-DER-WAALs-Radien. NOE-Abstéinde werden beriicksichtigt,
indem die Grenzen des holonomischen Abstandsintervalls durch diejenigen des NOE-
Abstandsintervalls ersetzt werden. Das fiihrt zu einer Intervallverkleinerung und damit zu

einer Einschriankung des Konformationsraums. [48]
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Beim random-metrization-Schritt [51,52] wird nun ein beliebig ausgewéhlter Abstand
zufdllig innerhalb seiner Grenzen festgelegt. Die sich daraus ergebenden Einschridnkungen der
tibrigen Intervalle werden anschlieBend iiber Dreiecksungleichungen berechnet. Diese
Prozedur wird so oft wiederholt, bis alle Abstinde des Molekiils festgelegt sind. In
vertretbarer Rechenzeit konnen auf diese Weise fiir kleinere Molekiile leicht 50 bis 100

Abstandsmatrizen generiert werden. [37]

Im nachfolgenden embedding-Schritt werden diese Abstandsmatrizen in einen
vierdimensionalen Koordinatenraum iiberfiihrt. Dort sind die Energiebarrieren wesentlich
kleiner als im dreidimensionalen Raum [53], so dass durch Energie-Minimierung mit
anschlieBender distance driven dynamics (DDD) [54, 55] die Struktur gut optimiert werden
kann. Fiir diese Optimierung wird ein einfaches Potenzial verwendet, das Verletzungen der
Ober- (OG) bzw. Untergrenzen (UG) mit einer Strafenergie belegt (Gleichung 2.4). Da allein
anhand von Abstinden nicht zwischen Bild und Spiegelbild eines Molekiils unterschieden
werden kann, kommt ein zusétzliches Potenzial ins Spiel, die so genannten chiralen
Volumina. Sie stellen die richtige Héndigkeit von Chiralititszentren sicher und dienen
dariiber hinaus dem Erhalt der planarer Zentren. Sie sind als Spatprodukt der Vektoren, die
die Substituenten eines planaren bzw. chiralen Zentrums verbinden, definiert. Verzerrungen
der Geometrie resultieren in einer Verdnderung des Spatvolumens, der mit entsprechenden

Kriften auf die betroffenen Atome entgegengewirkt wird. [37]

2
Voo = Z (0G-r,) +Z UG -r, )2 +Z (VChir,j - VChir,j,O )2 Gleichung 2.4
i i J

An die Optimierung im vierdimensionalen Raum schlieft sich eine Projektion in den
dreidimensionalen Raum an, gefolgt von erneuter Optimierung durch Energie-Minimierung
mit anschlieBender distance and angle driven dynamics (DADD) [56]. Das Potenzial Vpg ist
darin zur Beriicksichtigung der Kopplungskonstanten um den Term Vj = Z; ki(Ji,ca]c-Ji,eXp)2

erweitert.
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Der Endwert der Fehlerfunktion stellt ein direktes Mall fiir den Erfolg dar, eine
Molekiilgeometrie gefunden zu haben, welche die experimentellen Daten erfiillt. In
Anbetracht des zuvor angesprochenen Abstandsbereich-Charakters der Eingabedaten ist es
von groBer Wichtigkeit, die Eindeutigkeit der berechneten Struktur abschitzen zu kénnen. Zu
diesem Zweck wird die Strukturrechnung mit den gleichen Eingabedaten, aber
unterschiedlichen Randbedingungen wiederholt und die Eindeutigkeit der Struktur nach der

Ahnlichkeit der Strukturen des erhaltenen Konformeren-Ensembles beurteilt.

Ublicherweise werden etwa 100 Konformere berechnet und eine Untergruppe aus den 20
Konformeren mit den geringsten Werten der Fehlerfunktion ausgewdhlt, um die NMR-
Struktur des Proteins zu reprisentieren. Der Mittelwert der fiir diese Gruppe von
Konformeren berechneten paarweisen Standardabweichungen (RMSD) wird als MaB fiir die
Genauigkeit der Strukturbestimmung genommen. Anschaulich zeigt eine gute Uberein-
stimmung innerhalb dieses Biindels von Strukturen solche Bereiche an, in denen die Struktur
durch die NMR-Daten mit hoher Prizision definiert ist. Strukturell ungeordnete Bereiche des
Polypeptids weisen dagegen eine grole Abweichung zwischen den einzelnen Strukturen des
Ensembles auf. In der Abwesenheit von Abstandsvorgaben durch weitreichende NOEs wird
ein korrekt funktionierender Algorithmus zur Strukturberechnung im Wesentlichen den
gesamten Konformationsraum abdecken, der mit der gegebenen Linge der Polypeptidkette

zuginglich ist.

Das erste komplette Programm fiir Proteinstrukturrechnungen mit NMR-Daten war DISGEO

[35], eine verbesserte Version des originalen Algorithmus.

2.3.2 Simulated annealing

Der Algorithmus der variablen Zielfunktion oder simulated annealing (SA) ist die Methode
der Wahl bei der nichtlinearen Optimierung von Systemen [57] und findet daher auch bei der

Losung von Multiminima-Problemen in Strukturrechnungen vielfache Anwendung [58, 59].
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SA ist an den physikalischen Prozess des langsamen Abkiihlens angelehnt. Der
Konformationsraum wird zunéchst bei hohen Temperaturen abgesucht, wo Potenzialbarrieren
leicht tiberwunden werden konnen. Durch langsames Abkiihlen entzieht man dem System
allmahlich kinetische Energie. Wird hinreichend langsam abgekiihlt, sollte das System zum
globalen Minimum potenzieller Energie finden koénnen und sich nicht in lokalen Minima

verfangen.

»
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Abb. 2.3. Schematische Darstellung der Bestimmung des globalen Minimums G der
potenziellen Energie auf der Energichyperfliche durch langsames Abkiihlen des Systems
(simulated annealing). [37]

SA kann sowohl in Molekiildynamik- (MD) als auch in MONTE-CARLO-Rechnungen eingesetzt
werden. Das simulated-annealing-MD-Protokoll ist u. a. in dem Programm X-Plor
implementiert [60]. Es geht von einer beliebigen (in der Regel gestreckten)
Molekiilkonformation aus, deren kovalente Bindungsgeometrien optimiert sind. Die NMR-
Beschrankungen werden wie geschildert beriicksichtigt. Das SA-Protokoll verwendet ein
einfaches Kraftfeld, dessen Kraftkonstanten so gewahlt sind, dass die kovalenten Geometrien
auch in Gegenwart der NMR-Beschrankungen problemlos aufrechterhalten werden konnen.
Ausgehend von unterschiedlich verteilten Anfangsgeschwindigkeiten der Atome wird eine
groflere Anzahl von Molekiilstrukturen erzeugt. Dies stellt sicher, dass die erhaltene Struktur

von der Startstruktur weitestgehend unabhéngig ist.
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3 Strukturberechnung mit dem Programm CYANA

Fir die Strukturaufkldrung von Proteinen in Losung sind aus NOE-Daten abgeleitete
Abstandsbeschrankungen notwendig. Um Informationen aus NOESY-Spektren zu gewinnen,
miissen die Kreuzsignale der Protonen, welche die Signale verursachen, eindeutig zugeordnet
werden. Die NOESY-Zuordnung beruht auf der vorhergehenden sequenzspezifischen
Zuordnung der 'H-chemischen Verschiebung. Auf Grund der begrenzten Genauigkeit, mit der
die Lage der Kreuzsignale und ihre chemische Verschiebung gemessen werden kann, ist eine
eindeutige Zuordnungen aller Kreuzsignale anhand von den bekannten Verschiebungswerten,
selbst fiir kleine Proteine, nicht immer moglich. Die Anzahl der NOESY-Kreuzsignale, die
eindeutig zugeordnet werden konnen, nimmt mit zunehmender Ungenauigkeit in den
Verschiebungswerten und NOE-Lagen rasch ab. Der Anteil der zuordenbaren Signale kann
bis unter 10% der gesamten NOE-Kreuzsignale sinken [61]. Die Ermittlung einer
umfassenden Reihe von Abstandsbeschrinkungen aus NOESY-Spektren eines Proteins ist ein
iterativer Prozess, in dem vorldufige, aus einem Teil der gesamten Anzahl von Abstinden
berechnete, dreidimensionale Strukturen zum Einsatz kommen, um die Mehrdeutigkeit der
weiteren Signale zu mindern [62]. Zusétzliche Schwierigkeiten ergeben sich durch Artefakte
und Rauschen und durch die Abwesenheit erwarteter Signale auf Grund von
Relaxationsprozessen. Alle diese unvermeidbaren Beschrinkungen bei der NMR-
Datensammlung sind der Hauptgrund, weshalb aufwéndige interaktive Arbeitsschritte immer

noch eine wichtige Rolle bei der 3D-Proteinstrukturanalyse spielen.

Interaktive computergestiitzte Methoden fiir die NOESY-Zuordnung [6] benutzen die
chemische Verschiebung fiir eine Anfangszuordnung der NOE-Signale und ein molekulares
Modell einer vorldufigen Strukturberechnung, um einzelne Paare aus verschiedenen
Zuordnungsmoglichkeiten auszuwéhlen. Es ist moglich zusétzliche Informationen wie
Sekundirstrukturdaten oder die Linienform zu beriicksichtigen und Strukturberechnungen mit
unvollstindigen Eingaben durchzufiihren. In der Praxis sind mehrere Durchldufe von NOE-
Zuordnung und Strukturberechnung erforderlich, um eine Struktur mit guter Qualitit zu

erreichen.
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Methoden, in denen die Strukturberechnung einer automatischen NOE-Zuordnung folgt,

funktionieren nach dem gleichen Schema, aber ohne interaktive Eingriffe.

Weil in der Anfangsphase die Anzahl von Kreuzsignalen mit eindeutigen Zuordnungen nicht
gro} genug ist, um die Proteinfaltung zu definieren, sollten automatische Methoden auch
Informationen aus mehrdeutigen Kreuzsignalen entnehmen konnen. AuBerdem sollte eine
automatische Methode Rauschen, Artefakte und ungenau positionierte tatsdchliche NOE-

Signale differenzieren kénnen.

CYANA [7] ist ein Programm, das die automatische NOE-Zuordnung und die Struktur-
berechnung verbindet. CANDID [63] heiflit das Modul, das die automatische Zuordnung
durchfiihrt. Es verwendet Filter, die auf berechneten 3D-Strukturen basieren, Beschrdnkungen
fir mehrdeutige Signale und die neuen Konzepte der Netzverankerung und der
Beschrinkungskombination. Dies alles sollte eine effiziente und zuverldssige Suche der

priméren Durchlaufstruktur ermdglichen.

3.1 Beschreibung des CANDID-Moduls

Die automatische Methode der NOE-Zuordnung lduft in iterativen Zyklen ab. Diese bestehen
aus einer erschopfenden, zum Teil auch mehrdeutigen NOE-Zuordnung und anschlieender
Strukturberechnung nach dem Algorithmus der Torsionswinkeldynamik, der in dem
Programm DYANA [63, 64] enthalten ist. Die Information zwischen nachfolgenden Zyklen
wird ausschlieBlich durch die intermedidre 3D-Struktur tibermittelt. Die in einem Zyklus
erhaltene Proteinstruktur wird benutzt, um weitere NOE-Signale beim néchsten Zyklus
zuzuordnen. Andererseits werden die gleichen Eingangsdaten in allen Zyklen benutzt. Als
Ausgangsinformation miissen dem Programm die Aminosduresequenz, eine oder mehrere
Listen mit der sequenzspezifischen chemischen Verschiebungszuordnung und eine oder
mehrere Listen mit Lage und Volumen der NOE-Kreuzsignale aus 2D-, 3D- oder 4D-
NOESY-Spektren eingegeben werden. Die Ausgangsinformationen konnen durch sicher
zugeordnete NOE-Abstandsbeschrankungen oder andere vorher bekannte konformationelle
Abstdnde erginzt werden. Diese Daten werden nur fiir die Strukturberechnung benutzt und

koénnen nicht von CANDID gedndert werden.
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Ein CANDID-Zyklus beginnt mit der Erzeugung einer Liste aller méglichen Zuordnungen fiir
jedes Kreuzsignal, d. h. allen Paaren von Wasserstoffatomen, deren Werte innerhalb eines
benutzerdefinierten bzw. standardméBigen Toleranzbereichs der chemischen Verschiebung

liegen und somit zum Signal beitragen konnten.

Anschlieend werden alle Zuordnungen eines Signals nach einer Kriterienreihe gewichtet
(siche Abb. 3.1, Seite 19), um die niedrig gewerteten Zuordnungen auszusondern. Der erste
Zyklus ist bestimmt durch die Netzverankerung (s. Kap. 3.1.3, Seite 21), weil noch kein
Kriterium benutzt werden kann, das auf einer vorliegenden Struktur basiert. Fiir jede
beibehaltene NOESY-Signalzuordnung wird eine Abstandsobergrenze aus der Signalintensitét
bzw. dem Volumen berechnet. Dadurch wird fiir jedes Signal mit eindeutiger Zuordnung eine
herkdmmliche Abstandsbeschrinkung erhalten und fiir Signale mit mehrdeutigen
Zuordnungen wird ein Abstand berechnet, der mehrere Zuordnungen enthilt. Alle Signale mit
niedrigen Werten werden in diesem Zyklus nicht weiter beriicksichtigt. Um den Einfluss der
nach dem Filterschritt noch enthaltenen fehlerhaften Abstinde bei der Strukturberechnung zu
verringern, werden weitreichende Abstandsbeschrinkungen mit der Beschrankungskombina-
tion (s. Kap. 3.1.6, Seite 28) umgesetzt. Die endgiiltigen Abstinde dienen dann als Eingabe-
daten fiir die Strukturberechnung mittels der DY ANA-Torsionswinkeldynamik.

Die komplette Strukturberechnung von CYANA besteht insgesamt aus sieben CANDID-
Zyklen. Abweichend vom ersten Zyklus benutzen alle weiteren CANDID-Zyklen Kriterien
fiir die NOE-Zuordnung, die auf der 3D-Struktur des jeweils vorangehenden Zyklus basieren.
Weil die Genauigkeit der Strukturbestimmung in der Regel mit jedem folgenden Zyklus
steigt, werden die Kriterien fiir die Zuordnungsannahme und Abstandsbeschrankungen immer
enger gewdhlt. Die Ausgabedateien eines CANDID-Zyklus enthalten eine Liste der
Zuordnungen der NOESY-Signale, eine Liste der Erlduterungen jedes Zuordnungsbeschlusses

und eine Datei mit der 3D-Proteinstruktur als Konformerenbiindel.

Ein zusitzlicher Filterschritt gewéhrleistet im siebten und letzten CANDID-Zyklus, dass nur
NOESY-Signale mit eindeutigen Zuordnungen zur Strukturbestimmung herangezogen
werden, sodass ein Vergleich mit herkdmmlichen interaktiven Methoden bei Benutzung von

CANDID-Abstandsbeschrinkungsdateien moglich ist.
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r :
Eingabedaten:

- Aminosiuresequenz;

- Liste der chemischen Verschiebungen der sequenzspezifischen Resonanzzuordnung;
- Listen mit den Positionen und Integralen der Kreuzsignale aus den NOESY-Spekiren;
- Optional: Konformationelle Abstinde aus anderen Quellen.

Erste Zuordnungsliste:

Fiir jedes integrierte NOESY-Kreuzsignal werden eine oder mehrere Zuordnungen
ermittelt, die auf der chemischen Verschiebungsliste basieren.

h 4

iir jedes NOESY-Signal: Klassifizierung der anfinglichen Zuordnungen
iiber den verallgemeinerten Beitrag zum gesamten Signalvolumen und
Eliminierung von niedrig gewichteten Anfangszuordnungen.

Es werden nur die Zuordnungen behalten, die grofieres Gewicht haben als der
benutzerdefinierte bzw. standardméfige Grenzwert, der auf folgenden Kriterien basiert:
- Genauigkeit der chemischen Verschicbung;

- Anwesenheit von symmetrischen Kreuzsignalen;

- Kompatibilitdt mit kovalenter Polypeptidstruktur;

- Netzverankerung;

- Kompatibilitit mit intermediirer Proteinstruktur (Zyklus 2, 3....).

k4

w‘ierung von NOE-Abstandsbeschrinkungen. ﬁ

h 4

Eliminierung zweifelhafter NOESY-Signale.
Nur die Signale, die eine der folgenden Bedingungen erfiillen, werden beibehalten:
- Mindestens eine der Zuordnungen hat einen auf der Netzverankerung basierenden
Wert iiber dem Grenzwert;

- Mindestens eine der Zuordnungen ist kompatibel mit der vorldufigen im vorherigen
Zyklus erzeugten 3D-Struktur (Zyklus 2, 3....).

Beschrinkungskombination (Zyklen 1 und 2):
Kleine Gruppen von a priori unverbundenen, weitreichenden Abstéinden werden
als neue virtuelle Abstandsbeschrankungen kombiniert, welche die Zuordnung von
einer oder mehreren originalen Abstiinden tragen.

Strukturberechnung unter Verwendung der DYANA-Torsionswinkeldynamik:
Es wird eine 3D-Proteinstruktur erzeugt, die als Eingabe des nichsten CANDID-
Zyklus verwendet wird.

N\ —

Abb. 3.1: Flussdiagramm der NMR-Konformationsanalyse mit automatischer NOE-
Zuordnung mit dem CANDID-Modul und Strukturberechnung mit DY ANA.




Strukturberechnung mit CYANA 20

3.1.1 Eingabedaten

Das Format der Eingabedateien mit der Aminoséuresequenz, der chemischen Verschiebungs-
liste, den Positionen und Integralen der NOESY-Signale und optionalen konformationellen
Abstinden aus anderen Quellen ist mit dem Programm XEASY [65] kompatibel, das
gleichzeitig andere interaktive sequenzielle Zuordnungsprotokolle und das Programm

DYANA unterstiitzt.

3.1.2 Erstellung der ersten Zuordnungsliste

Die chemische Verschiebung eines Atoms o in der Eingabeliste eines NOESY-Spektrums S
ist mit Q° + AQ’ gekennzeichnet, wobei AQ?> der Toleranzbereich ist. Die Abwesenheit
eines Verschiebungswerts fiir ein Atom o wird mit Q° =c angezeigt. Es ist moglich

unterschiedliche Verschiebungslisten fiir jedes NOESY-Spektrum zu erstellen, jedoch ist es
von Vorteil, die Daten von mehreren Experimenten abzustimmen und fiir alle Spektren eine

gemeinsame Liste zu benutzen.

Ein Signal p in der Liste eines 2D-, 3D-, oder 4D-NOESY-Spektrums ist durch D chemische
Verschiebungskoordinaten @ (i =1, 2, ..., D), die mit A als Toleranzbereich begrenzt
sind, und durch sein Volumen /7 charakterisiert. Die Dimensionen des Spektrums miissen
bei @’ und w; die chemischen Verschiebungen zweier Wasserstoffatome besitzen. Jedes
Wasserstoffatom a ist an ein anderes Schweratom h(a) kovalent gebunden. Wenn dies zutrifft,
sind @’ und @ die chemischen Verschiebungen der °C bzw. "N Atome, an welche die

'H-Atome in Dimension 1 und 2 jeweils kovalent gebunden sind. CANDID kann mit

mehreren NOESY-Listen verschiedener Dimensionen arbeiten.

Ein 'H-Atom o wird einer Dimension i (i=1, 2) eines Signals p in einem NOESY-Spektrum S
zugeordnet, wenn der Wert der chemischen Verschiebung Q7 mit der Signallage @/

innerhalb des Toleranzbereichs tibereinstimmt:

‘a)/’ - 0S| < max (Awy, AQS) Gleichung 3.1
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Falls 3D- oder 4D-NOESY-Spektren vorhanden sind, gilt die Zuordnung, wenn zusétzlich zu
Gleichung 3.1 gilt:

), - Q| <max (A@),, AQ] ) Gleichung 3.2

Fiir die Reihe A4/ (i=1, 2) aller Wasserstoffatome o, die die Bedingungen der Gleichungen 3.1

und 3.2 erfiillen, sind die Anfangszuordnungen fiir das Signal p das direkte Produkt aller

Reihen 47 und A4, d. h. die Liste besteht aus den angeordneten Paaren der Wasserstoffatome

(0o, B) mit o € A7 und B € 47 . Alle Signale mit mindestens einer Anfangszuordnung in der

Diagonale (d. h. o = ) werden nicht weiter beriicksichtigt.

3.1.3 Klassifizierung der Anfangszuordnung

Ein NOESY-Kreuzsignal mit einer einzelnen Anfangszuordnung fiihrt zu einer herkomm-

lichen Abstandsbeschrinkung, wihrend ein NOESY-Kreuzsignal mit 7 >2 Anfangs-

zuordnungen zu einer mehrdeutigen Abstandsbeschrinkung fiihrt [66, 67]. Vorausgesetzt,
dass die mdglichen Zuordnungen auch die richtige beinhalten, wird sich die damit berechnete
Proteinstruktur nicht verzerren. Eine mehrdeutige Abstandsbeschriankung hat jedoch
verminderten Informationsinhalt, was es der Strukturrechnung erschwert, zur richtigen
Struktur zu konvergieren. Deshalb werden unzuldssige Zuordnungen moglichst vor der
Strukturberechnung eliminiert. Fiir diesen Filterprozess werden die Anfangszuordnungen
nach ihren verallgemeinerten relativen Beitrdgen klassifiziert und nur solche eindeutigen wie

mehrdeutigen Signale, deren Wert grof3 genug ist, fiir die Berechnung herangezogen.

Der verallgemeinerte relative Beitrag ¥} einer Zuordnung £ zum Signalvolumen ist durch den
normalisierten Gesamtwert aus vier strukturabhéngigen und einem strukturbasierten Term

gegeben und definiert als:

_ G min(TkOKNk’Smax )Dk

Vk n .
z C, min(Tl.Ol_Nl_ LS )Dl— Gleichung 3.3
i=1

so dass ZZ:1 V,=1.
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Cy gewichtet die Genauigkeit der chemischen Verschiebungen (s. u.). Die anderen Faktoren
T, O, Np und D; hidngen mit der Anwesenheit von symmetrischen Kreuzsignalen, der
Kompatibilitdt mit der kovalenten Polypeptidstruktur, der Konvergenz der Netzverankerung
und der Kompatibilitdt mit der intermedidren Proteinstruktur zusammen und werden im
folgenden nidher erldutert. Das Produkt der drei Faktoren 7j;, O; und N; ist auf einen

standardméfBigen bzw. benutzerdefinierten maximalen Wert S, begrenzt.

Klassifizierung nach der Genauigkeit der chemischen Verschiebungen, C;

Mit der Absicht die mehrdeutigen Anfangszuordnungen zu unterscheiden, wird die
Genauigkeit zwischen Signallage @/ (i=1,2,..., D) und chemischer Verschiebung der
entsprechenden Anfangszuordnung Q7 (01 =a, 0, =P, a3 =h(a), as=h(p)) durch einen

Gausschen Gewichtungsfaktor quantifiziert:

1 o -5 Y .
C, = Céjﬁ = exp {_Eg(rmax(Aw.” AQS.)j J Gleichung 3.4

Cy hat den Wert 1,0 fiir Gleichwertigkeit. I" ist ein standardméBiger bzw. benutzerdefinierter
Parameter, der die relative Bedeutung der Genauigkeit der chemischen Verschiebung

gegeniiber den anderen Klassifizierungskriterien bestimmt.

Klassifizierung nach der Anwesenheit von symmetrischen Kreuzsignalen, 7}
Wenn ein Signal p in einem heteronuklear editierten 3D-NOESY-Spektrum die Anfangs-
zuordnung (a, B, h(a)) hat, dann ist p* mit Signallage (a){’*, a)f‘,a)f* ), das symmetrische

Signal von p, wenn:

‘wg’* - Q| < max (Awf‘, AQ;) (i=12,3) Gleichung 3.5

mit o; = B, a2 = a, a3 = h(p); 4D-NOESY-Spektren werden entsprechend behandelt. Wenn das
symmetrische Signal gefunden wird, wird fiir die Anfangszuordnung & ein Faktor 7, =T >>1
zugefiigt (T ist eine benutzerdefinierte Konstante), ansonsten wird standardméaBig 7= 1
gesetzt. Um zu verhindern, dass zwischen den Anfangszuordnungen eine nicht gerechtfertigte
Diskriminierung stattfindet, wird nur 7} # 1 gesetzt, wenn die Heteroatome h(f) auch wirklich

in allen Anfangszuordnungen eines Signals zugeordnet wurden.
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Klassifizierung nach der Kompatibilitit mit der kovalenten Polypeptidstruktur, O,

Die festen Bindungsliangen, Bindungswinkel und die Chiralitit der kovalenten Struktur
werden auf ihre Vereinbarkeit mit den jeweiligen Abstandsbeschrinkungen zwischen Resten
und sequenziellen Abstdnden iiberpriift. In CANDID werden diese konformationsabhingigen

Abstandsbeschrinkungen ug;) fiir jedes Atompaar (o, ), das durch einen oder zwei

Torsionswinkel getrennt ist, analytisch errechnet. CANDID setzt flir die Anfangszuordnung &
einen Faktor Oy = O >>1 fest, wenn die entsprechenden Abstéinde einen benutzerdefinierten
Wert d,,, nicht iiberschreiten (O ist eine benutzerdefinierte Konstante), ansonsten wird
standardmaBig Or =1 gesetzt. Diese Diskriminierung zu Gunsten von Zuordnungen, die in
jeder moglichen Konformation eines Proteins ein sichtbares NOE-Signal ergeben sollten,
entsprechen der gebriuchlichen Behandlung von kurzreichenden 'H-'H-Konnektivititen

durch erfahrene Spektroskopiker im Verlauf der interaktiven NOE-Zuordnungsstrategie.

Klassifizierung nach Kompatibilitit mit intermediiirer 3D-Proteinstruktur, D,
Der strukturabhéngige Volumenbeitrag D einer Anfangszuordnung & (k =1, ..., n) wird als
Durchschnitt {iber alle M Konformere im vorlaufigen Strukturbiindel berechnet:

-n

(@, 1d") Gleichung 3.6

M=

1
l)k ::;i;f

<
I

d ;Z )ﬁ/v ist der Abstand zwischen den Atomen oy und By im Konformer ;.

-1/6
d= (; dls j Gleichung 3.7

Fiir die isolierte Zwei-Spin-Ndherung ist 1 = 6. Kleinere Werte konnen jedoch benutzt
werden, um die Sensibilitdt von Dy auf Strukturabweichungen zu minimieren, wenn eine
ungenaue vorldufige Struktur als Referenz benutzt wird. In Abwesenheit einer Struktur
wihrend des ersten CANDID-Zyklus werden einheitliche Faktoren D; = 1/n fiir jede

Anfangszuordnung benutzt.
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Klassifizierung nach dem Netzverankerungsprinzip, N;

Die Netzverankerung nutzt die Betrachtung, dass die richtigen Abstandsbeschriankungen einen
selbstkonsistenten Teilsatz jedes Abstandsbeschrinkungsnetzes bilden, das fiir die
Strukturbestimmung eines Proteins geniligend dicht sein soll. Die Netzverankerung berechnet
die Selbstkonsistenz von NOE-Zuordnungen unabhéngig von der Kenntnis der Protein-
struktur. Die Anforderung, dass jede NOE-Zuordnung Konsistent mit allen anderen
Zuordnungen sein soll, stellt sicher, dass die Netzverankerung irrtlimliche, allein stehende
Zuordnungen ausschlieen sollte, welche letztendlich strukturelle Verzerrungen erzeugen
wiirden. Solche fehlerhaften Zuordnungen miissen nicht zwingend wihrend der Struktur-
berechnung zu systematischen Beschriankungsverletzungen fiithren und kénnen deshalb nicht

sicher mit den anderen Filtern eliminiert werden.

Der Faktor fiir die Netzverankerung fiir eine Anfangszuordnung eines NOESY-Signals
Ni = N, wird wie folgt berechnet. Es werden alle Atome y # a, B gesucht, die gleichzeitig mit
o und B verbunden sind, entweder durch Anfangszuordnungen anderer Signale oder weil die
kovalente Struktur bedingt, dass der Abstand kurz genug ist, um ein NOESY-Signal zu
erzeugen. Zusétzlich ist es erforderlich, dass alle Atome y im gleichen Aminoséurerest sind
wie o oder B oder in einem angrenzenden Rest. Dann ist N,z die Summe aller indirekten

Wege, die a und B durch ein drittes Atom y verbinden.

Ny =Ny = Z\/Vayvﬂy Gleichung 3.8

N, stellt die Anzahl der indirekten Wege zwischen a und § durch ein drittes Atom y und

damit die Netzverankerung dieser Zuordnungsmdglichkeit dar. Die Verbindungen v, sind

dabei folgendermaf3en festgelegt:

Vo = 17W9(17a7 -V ) mit V,, = max[z vy ,V;;C)j Gleichung 3.9
p

0 ist die HEAVISIDE-Funktion und v, ist der Grenzwert fiir den Mindestbeitrag. v, ist die

Summe aller verallgemeinerten Volumenbeitrdge (siche Gleichung 3.3, Seite 21) der Signale

mit der Zuordnung (a., ).
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VOE;C) stellt sicher, dass ein Mindestbeitrag flir Wasserstoffatompaare mit Platzierung

innerhalb eines Aminosdurerestes bzw. sequenzieller Reste geben wird:

Ve Wemn uls) <d . (Defs.S. 23unter"O,")

) _ |Vmn alle anderen Beitrdge innerhalb eines _
Voy ' = Gleichung 3.10
AS - Restes bzw. sequenzieller Reste

0 alle weitreichenden Beitrdge

Die Berechnung der Netzverankerungsbeitridge in Gleichungen 3.8 bis 3.10 erfolgt rekursiv,
weil die Beurteilung eines Signals die Kenntnis des verallgemeinerten Volumenbeitrages
(Gleichung 3.3, Seite 21) anderer Signale bendtigt, welcher wiederum eine Funktion des
Netzverankerungsbeitrags dieses Signals ist. Deswegen wird die Berechnung dieser Werte
dreimal abwechselnd wiederholt. Wenn man verschiedene NOESY -Listen verwendet, werden
alle Signale aller Spektren gleichzeitig an der Netzverankerung mitwirken. SchlieBlich wird
die Netzverankerung aminosdureresteweise zwischen den Resten A und B wie folgt

berechnet:

Ny = Z ZNaﬁ Gleichung 3.11

ae A feB

Eliminierung von niedrig eingestuften Anfangszuordnungen

Die Anfangszuordnungsliste wird nach hohen Werten des verallgemeinerten Beitrags V; zum
Signalvolumen (Gleichung 3.3, Seite 21) durchsucht. Nur Werte mit V; >V, werden
beibehalten. Diese Werte werden danach als abgeleitete Abstandsbeschrinkung zur

Strukturberechnung verwendet.

Im letzten CANDID-Zyklus werden die iibrig gebliebenen mehrdeutigen NOE-Zuordnungen
entweder durch eine eindeutige Zuordnung vertreten oder fiir die Berechnung nicht
verwendet. Dieser Filterschritt wird durch Erhohung des minimal verallgemeinerten

Volumenbeitrags Vi, jeder Anfangszuordnung auf Werten grofer als 50% vollzogen.
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3.1.4 Kalibrierung von NOE-Abstandsbeschrinkungen

Ein NOESY-Kreuzsignal mit einer einzigen eindeutigen Zuordnung (a, ) fiihrt zu einer
Obergrenze b des Abstandes d,z zwischen den Wasserstoffatomen o und f in der molekularen

Struktur, d.h. d,s < b. Ein NOESY-Kreuzsignal mit »n >2 Zuordnungen wird als eine

Uberlagerung der n Signale angenommen:

n -1/6
d= ( > d° ) <bh Gleichung 3.12

Q,
= P

Jedem Abstand d, , entspricht eine Zuordnung (ox, k). In CANDID wird die Obergrenze b

eines Signals p des NOESY-Spektrums S mit Signalvolumen /” und »n mdoglichen
Zuordnungen (oy, Px) mitk =1,..., n wie folgt berechnet:

-1/6

n IPV
b=| > , Gleichung 3.13

N S
k=1 ;) Qak Qﬂk

Q0 und Q';; sind Atomkalibrierungskonstanten fiir o und B im Spektrum S. In der Praxis

werden entsprechende Kalibrierungskonstanten fiir bestimmte Atomtypen, z. B. fiir Riickgrat-
atome, Seitenkettenatome oder Methylgruppen, verwendet [68]. CANDID bietet drei
Moglichkeiten an, die Konstanten zu bestimmen: benutzerdefinierte Kalibrierung, auto-

matische strukturunabhéngige Kalibrierung oder automatische strukturbasierte Kalibrierung.

Die benutzerdefinierte Kalibrierung verwendet Werte fiir Q7 und Q; , die der Benutzer

ausgewdhlt hat und die wéhrend aller CANDID-Zyklen konstant gehalten werden. Die
automatischen Methoden brauchen keine ausdriicklichen Eingaben vom Benutzer. Die
automatische strukturunabhingige Kalibrierung legt die Kalibrierungskonstante fest, so dass
der Durchschnittswert der Abstandsobergrenze fiir alle Signale einer bestimmten
Atomtypkombination einen vorgegeben Wert erreicht. Die automatische strukturbasierte
Kalibrierung legt die Kalibrierungskonstante fest, so dass die verfiigbare vorldufige Struktur

nicht mehr als einen vorgegebenen Prozentsatz der Abstandsobergrenzen verletzt.
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3.1.5 Eliminierung zweifelhafter NOESY-Signale

Die Identifizierung und Eliminierung potenziell falscher NOE-Kreuzsignale ist ein erforder-
licher Schritt der Suche nach der korrekten 3D-Proteinstruktur, weil die experimentellen
Eingabedaten i. d. R. nicht fehlerfrei sind. Ublicherweise kann eine begrenzte Anzahl von
Signalen nicht zugeordnet werden, weil sie z. B. Artefakten oder Rauschen entsprechen, oder
die Signallage einen grofleren Fehler als die Toleranz zeigt, die chemische Verschiebungsliste

unvollstindig ist, einige Signalintegrale stark iiberschitzt wurden, usw.

Um schidliche Effekte auf die resultierende Struktur zu minimieren verwendet CANDID vier
verschiedene Signalfilter, so dass eine Abstandsbeschrankung aus einem gegebenen Signal
nur abgeleitet wird, wenn folgende Bedingungen erfiillt sind: (i) mindestens einer der verall-
gemeinerten Volumenbeitrage V; (Gleichung 3.3, Seite 21) iiberschreitet den Grenzwert Vyin;
(i1) die Anzahl der Zuordnungen ist unterhalb eines benutzerdefinierten maximalen Wertes
Nmax; (111) die entsprechende Abstandsbeschrinkung wird nicht in mehr als einem bestimmten
Prozentsatz der Konformere, die fiir die Darstellung der vorldufigen Struktur benutzt werden,
einen Anhaltswert d,,, iiberschreiten (ab dem 2. CANDID-Zyklus); (iv) die Zuordnung des

Signals hat eine gute Bewertung in der Netzverankerung aller Signalzuordnungen, berechnet

n

als <]V>p =2 V.N, bzw. <N>p =ZZ:I V,N,, d.h. um akzeptiert zu werden, muss ein

Signal p entweder die einfache Bedingung eines hohen Wertes fiir die Netzverankerung pro

Aminosdurerest <]V >p > _h,.gh haben (Gleichung 3.11, Seite 25) oder die kombinierte
Bedingung eines minimalen Wertes der Netzverankerung pro Aminosiure <]V >p >N_ und

und N, konstante Parameter von

min

pro Atom <N>p > N, erfiillen, wobei ]Vhigh, N,

CANDID sind (N, > N,;.)-
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3.1.6 Beschrinkungskombination

In der Praxis ergeben sich unechte Abstandsbeschrinkungen in den Eingabedaten aus der
Fehleinschétzung des Rauschens und dhnlicher Artefakte, ebenso wie aus echten Signalen von
Atomen, deren Zuordnung nicht in der chemischen Verschiebungsliste erfasst ist. Dieser
Zustand ist am Anfang einer Strukturberechnung besonders kritisch, weil keine vorldufige
Struktur fiir die 3D-strukturbasierte Bewertung der Zuordnungen verfiigbar ist. Die
Beschrankungskombination versucht die Auswirkung dieser Imperfektionen auf die sich
ergebende Struktur auf Kosten von voriibergehendem Informationsverlust zu minimieren. Die
Beschriankungskombination wird in den ersten CANDID-Zyklen angewendet, um virtuelle
Abstandsbeschrinkungen mit kombinierten Zuordnungen aus normalerweise nicht
verwandten Kreuzsignalen zu erzeugen. Die fundamentale Eigenschaft der Beschriankungs-
kombination fiir die mehrdeutigen Abstandsbeschrinkungen ist: Immer wenn mindesten eine
richtige Zuordnung in der kombinierten Einschrinkung eingeschlossen ist, werden die
Einschrinkungen zur richtigen Proteinstruktur fiihren. Deshalb haben kombinierte
Abstandsbeschriankungen eine geringere Wahrscheinlichkeit falsch zu sein als einzelne

Abstandsbeschriankungen.

Zwei verschiedene Modelle der Beschrinkungskombination wurden in CANDID
implementiert: die ,,2zul Beschrinkungskombination®, die weitreichende Zuordnungen
zweier Signale 4 und B in eine einzelne neue virtuelle Abstandsbeschrinkung 4 U B umsetzt,
und die ,,4 zu 4 paarweise Beschrinkungskombination®, die weitreichende Zuordnungen der
vier Signale 4, B, C und D in vier neue virtuelle Abstandsbeschrankungen AU B, AUC,
AuD und BuUC umsetzt. Eine Beschrinkungskombination wird nur auf weitreichende
Zuordnungen angewandt, die sich aus Atomen ergeben, die mindestens fiinf Aminoséurereste
in der Sequenz trennen, weil die Wirkung von weitreichenden Abstandsbeschrinkungen in
der globalen Faltung viel wichtiger ist als kurz- oder mittelreichweitige Abstands-
beschrinkungen. Um die Effizienz der ,4 zu 4 paarweisen Beschrdnkungskombination® zu
steigern, werden die weitreichenden Signale - entsprechend ihrem Netzverankerungsbeitrag
pro Aminoséure (Gleichung 3.11, Seite 25) sortiert - in vier Gruppen eingeteilt und die vier
Signale 4, B, C und D jeweils aus einer Gruppe gewdhlt. Der Anzahl der weitreichenden
Abstandsbeschrinkungen wird bei der ,2 zu1 Kombination halbiert, wéihrend bei der
»4 zu 4 paarweisen Kombination* die inhdrente strukturelle Information bewahrt wird, denn

die Anzahl der Einschrankungen bleibt gleich.
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AuBerdem werden die Zuordnungen nach ihrer Zuverldssigkeit unterschiedlich gewichtet,
weil in den Beschrinkungskombinationen die urspriinglichen Signale 4, B, C und D jeweils 3,

2,2 und 1 Mal verwendet werden.

Die Wirkung der Beschrinkungskombination wird quantitativ in folgenden Beispielen
gezeigt: Wenn fiir Eingabedaten mit N weitreichenden Signalen, von denen eines zu einer
falschen Abstandsbeschrinkung fiihrt, eine einheitliche Wahrscheinlichkeit p<<1 ange-
nommen wird, dann werden bei der ,2zul Beschrinkungskombination® die N
experimentellen Abstandsbeschrinkungen durch N/2 virtuelle Einschréankungen mit einer ein-
heitlichen Fehlerwahrscheinlichkeit p°<<p ersetzt. Bei der ,4zu4 Beschrinkungs-
kombination* werden die Fehlerwahrscheinlichkeiten der N weitreichenden Signale in vier
Gruppen ap, p, p und (2-a)p geteilt, so dass die gesamte Wahrscheinlichkeit einer falschen
Eingangseinschrankung wieder p ist. Der Parameter o, mit 0< a <1, beschreibt die hohere
Zuverlassigkeit des Signals aus der ersten Gruppe, in Vergleich zu denen der beiden mittleren
und der vierten Gruppe. Die N virtuellen nach der ,4 zu4 Kombination® berechneten
weitreichenden Abstandsbeschrankungen haben eine gesamte Fehlerwahrscheinlichkeit von
(o+(1-a%)/4)p>, was kleiner als p° ist fir a<l, vorausgesetzt, dass die Sortierung der
experimentellen Einschrankungen nach unterschiedlicher Zuverléssigkeit erfolgreich war. So
wird z. B. durch die ,,4 zu 4 Beschriankungskombination* mit a = 0,5 eine Eingabedatei mit
900 richtigen und 100 falschen weitreichenden Kreuzsignalen (d. h. N = 1000, p =0,1) in eine
Datei mit ca. 993 richtigen und 7 falschen virtuellen Abstandsbeschrinkungen umgesetzt. Fiir
die gleiche Eingabedatei wird die ,,2 zu 1 Beschrankungskombination* ca. 495 richtige und 5
falsche Abstandsbeschriankungen hervorbringen. Die ,,4 zu 4 Beschrinkungskombination® ist

in den ersten zwei CANDID-Zyklen von CYANA als Standard definiert.

Die Abstandsobergrenze b fiir eine virtuelle kombinierte Einschrinkung wird aus den zwei
Abstandsobergrenzen b; und b, der originalen experimentellen Abstandsbeschrinkungen
abgeleitet, entweder als °-Summe b= (bf6 +b5° )71/6 (standarddefiniert) oder als das
Maximum b = max(b,,b,). Die erste Wahl minimiert den Informationsverlust, wenn zwei

richtige Einschrankungen kombiniert werden, wéhrend die zweite Wahl die Einfiihrung einer
unechten zu kleinen Obergrenze vermeidet, wenn eine richtige und eine falsche Beschrankung

kombiniert werden.
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3.2  Strukturberechnung mit DYANA

Das Programm DYANA [64] wurde fiir die Zusammenarbeit mit dem CANDID-Modul
angepasst. Jeder CANDID-Zyklus wird mit einer durch den schnellen DY ANA-Torsions-
winkeldynamik-Algorithmus berechneten Struktur abgeschlossen (Abb. 3.1). Mehrdeutige
Abstandsbeschrankungen werden von DYANA als Eingabedaten angenommen. Beiden
Programme konnen dadurch gut miteinander kommunizieren. DYANA arbeitet nach der
simulated-annealing-Methode (Abschnitt 2.3.2, Seite 14). Das Programm DIANA [76]
(,distance geometry algorithm for NMR applications*), Vorginger von DYANA, wurde
entwickelt, um die Konformationsberechnung von Biomakromolekiilen insbesondere von
Proteinen und DNA/RNA auf der Basis von Atom-Atom-Abstidnden und Diéderwinkeln aus

experimentellen NMR-Daten zu ermdglichen.

Da der Konformerenhyperraum viele lokale Minima besitzt, werden stindig neue Ansétze fiir
Strukturrechnungen aus NMR-Daten gesucht. Die Methoden der Distanzgeometrie-
Algorithmen fithren noch immer zu sehr langen Rechenzeiten, besonders wenn durch einen zu
geringen Datensatz die Anzahl der zur Konvergenz der Struktur ndtigen Programmléufe
erh6ht werden muss. Dariiber hinaus miissen sehr viele Strukturen berechnet werden, um
einen Basissatz an energetisch niedrigen Strukturen zu erhalten. Diese Schwierigkeit ist
darauf zuriickzufithren, dass letztendlich eine (immer zufdllige) Ausgangsstruktur
energieminimiert wird, und diese somit leicht in ein lokales Minimum gerdt. Auch das
simulated-annealing-Verfahren im kartesischen Koordinatenraum weist die gleichen

Probleme auf, solange man nicht mit einer gut definierten Konformation anfangt [69].

Im Torsionswinkelraum wird so gearbeitet, dass Standardgeometrien der Aminosédurereste,
wie Bindungsldngen und —winkel, wihrend der Strukturberechnung erhalten bleiben. Mit der
Definition der Aminosduresequenz wird fiir die o-Torsionswinkel eine cis- oder trans-
Konformation festgelegt. Nach der Festlegung zweier Startpunkte am N-Terminus kann die
Tertidrstruktur des Proteins lediglich mit einem Satz von Torsionswinkeleinstellungen
beschrieben werden. Durch Anderung der frei drehbaren Torsionswinkel innerhalb erlaubter
Intervalle werden zunéchst intraresiduale Abstandsbeschriankungen erfiillt. AnschlieBend
werden Schritt fiir Schritt auch immer weiterreichende Abstandsbeschrinkungen

beriicksichtigt.
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Eine Fehlerfunktion enthélt alle Verletzungen der vorgegebenen Abstands- und
Diéderwinkelbeschrinkungen sowie der zumindest erforderlichen VAN-DER-WAALs-Absténde
in einer errechneten Konformation, und ist somit ein Mal} dafiir, inwieweit diese
Konformation zur Beschreibung der experimentellen Daten dienen kann. Ziel der
Strukturrechnung ist daher die Minimierung dieser Fehlerfunktion, der so genannten

,,variablen Zielfunktion Z durch Variation der Torsionswinkel.

Bei DYANA-Rechnungen wird das zu berechnende Molekiil als Baumstruktur aus einem
starren, im Raum fixierten Basiskorper und » starren Korpern dargestellt, die durch n
rotierbare Bindungen verbunden sind [70]. Die Freiheitsgrade bestehen dabei ausschlielich
aus Diéderwinkeln. Die Zielfunktion oder Fehlerfunktion Z spielt hierbei die Rolle der

potentiellen Energie: £, = @,Z, mit einem Gewichtungsfaktor @, =10 kJ mol 47

2
Z= 3o Zﬂ(daﬁ’baﬂ)+wd Z(l—%[%J JAZ}( Gleichung 3.14
k

c=ou,y (a,Bel, kel,

Dabei gilt Z > 0, wobei 0 nur erreicht wird, wenn alle experimentellen Abstands- und Winkel-
beschrinkungen erfiillt sind sowie alle nicht bindenden Atompaare keine sterische
Uberlappung zeigen. Der erste Summand der Gleichung 3.14 beschreibt die Verletzung der

Abstandsgrenzen fiir obere, untere und VAN-DER-WAALs-Abstandsgrenzen. Die Funktion f,,

die den Anteil der Verletzung der Abstandsbeschrinkungen angibt, kann verschiedene

Formen annehmen:

2 2
/. =(d 2bb J Gleichung 3.15
f.=(d-b) Gleichung 3.16
ﬁZ d2 _b2 '
Je =5 1+ W -1 Gleichung 3.17

2
f. =280’ 1+(;] -1 Gleichung 3.18
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wobei d den tatséchlichen Abstand, b die Abstandsbeschrinkung und p eine dimensionslose
Zahl, die groBe Verletzungen zu kleinen wichtet, darstellen. Die Funktionen 3.15, 3.16 und
3.18 haben die Einheit A% 3.17 ist dimensionslos, weshalb diese Funktion nicht mit den
anderen verglichen werden kann. Fiir kleine Verletzungen nihern sich die Gleichungen 3.15
und 3.18 der Gleichung 3.16 an und Gleichung 3.17 geht in [(d—b)/b]2 iiber. In CYANA ist
Gleichung 3.16 als Standard definiert.

Um die Gefahr zu verringern, wihrend des Minimierungsprozesses der Zielfunktion Z in ein
lokales Minimum zu geraten, besteht die Menge /. aller beriicksichtigten Abstandsgrenzen bei
der Minimierung einer zufdlligen Anfangskonformation nur aus Beschrinkungen zwischen
Atomen eines Restes. Ausgehend von der erhaltenen Konformation werden bei der zweiten
Minimierung  zusétzlich Beschrankungen zwischen Atomen benachbarter Reste
berticksichtigt. In der dritten Minimierung enthélt /. zusétzlich alle Beschrankungen zwischen
Atomen innerhalb von Aminoséduretripletts. Da der fiir die Berechnung der Zielfunktion
benotigte Datensatz schrittweise vergroBert wird und erst mit der letzten Minimierung alle
experimentellen Randbedingungen beriicksichtig werden, bezeichnet man die Zielfunktion als

variabel.

Der zweite Summand in Gleichung 3.14 fasst die Verletzungen der zulédssigen Diéderwinkel-
beschrinkung zusammen. Dabei ist Ay die vorzeichenbehaftete Verletzung einer Diéder-
winkelbeschrinkung, die mit dem Faktor wgq gewichtet wird und I'y die Halbwertsbreite des

verbotenen Diéderwinkelintervalls:

max min

I, =7- % Gleichung 3.19

Die Eingabedaten fiir DY ANA bestehen aus der Liste der CANDID-Abstandsbeschrankungen
und aus mdglichen zusétzlichen konformationellen Abstinden aus anderen Quellen (Abb.
3.1). Um Informationsverlust zu minimieren, werden die Einschriankungen betreffend
dquivalenter Protonengruppen in mehrdeutige Abstandsbeschriankungen der beteiligten
Wasserstoffatome umgewandelt und die Abwesenheit von stereospezifischen Zuordnungen
diastereotoper Gruppen wird mit periodischem Austausch der Atompaare fiir die Minimierung

der Zielfunktion wihrend des simulated-annealing-Verfahrens behandelt.
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4 Omphalotin A von Omphalotus olearius

4.1 Biochemischer Hintergrund

Der Basidiomyzete Omphalotus olearius ist als Holz-Bewohner besonders bei Oliven-,
Eichen- und Kastanienbiumen weltweit verbreitet. Da dieser ,,Olbaumpilz* giftig ist, kommt
es oft zu Pilzvergiftungen wegen Verwechslungen mit dem Pfifferling (Cantharellus
cibarius). Der Hut erreicht einen Durchmesser von 6-12 cm und hat jung eine gewdlbte,
spater dann eine abgeflachte bis trichterformiger vertiefte Mitte. Er ist teilweise unregelmiBig
verbogen und am lange eingerollten Hutrand eingerissen. Der ganze Hut ist meist orange,
manchmal braunlich gefarbt, die Oberfliche glatt und gldnzend. Die orangefarbenen, dicht
stechenden, manchmal gabelig verzweigten Lamellen leuchten bei Dunkelheit
(Biolumineszenz). Der Stiel erreicht eine Hohe von 6-15 cm, bei einem Durchmesser von 0,6-
3 cm. Auch er hat eine orange Fiarbung, die aber meist dunkler als die Lamellen und der Hut
ist. Das orange bis weilllich marmorierte Fleisch hat einen angenehmen Geruch, der an

Pfifferlinge erinnert [71].

Abb. 4.1: Unterseite von Omphatus olearius [72]

Basidiomyzeten haben eine grole Bedeutung in der biologischen Bekdmpfung von
Fadenwiirmer unter Berlicksichtigung der nematiziden Pilzmetaboliten [73]. Omphalotin ist
ein Cyclopeptid, das zusammen mit anderen Produkten in der Kultur des Pilzstammes

TA 90170 dieses Basidiomyzeten, aber auch in anderen Stimmen gefunden wurde [74, 75].
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Details iiber die Isolierung und die biologische Wirkung des Omphalotins werden in der
Literatur angegeben [74, 76]. Seine Sequenz und absolute Konfiguration wurden schon
untersucht und iiber eine Synthese berichtet [77-79]. Omphalotin (CeoH;15N 13012 ), ein
modifiziertes Cyclopeptid, besteht aus 12 Aminosduren: drei Glycin-, fiinf Valin-, drei

Isoleucin- und ein Tryptophan-Rest, von denen neun N-methyliert sind [75, 78].
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Es ist ein potentes Nematizid und wirkt selektiv gegen den pathogenen Meloidogyne
incognita, ist aber nur 50 Mal weniger aktiv gegen den saprophytischen Caenorhabditis
elegans (sieche Tabelle 4.1). Es hat keine phytotoxische, antibakterielle oder antifugale
Aktivitdt und ist schwach cytotoxisch (bei Konzentrationen iiber 100 pg/mL) [74].

Tabelle 4.1: Aktivitit des Omphalotins in Vergleich mit dem kommerziellen Ivermectin [74]:

Omphalotin Ivermectin
Nematode: LDsg (HM) LDy (}/lM) LDyo (MM)
C. elegans 18,95 37,9 0,46

M. incognita 0,57 0,76 4,6
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Weltweit stellen pflanzenparasitire Nematoden (Fadenwiirmer, Alchen) eine der grdBten
Bedrohungen in der landwirtschaftlichen und gértnerischen Produktion da. Insbesondere die
Konzentration von Kulturpflanzen auf engem Raum erhoht die Gefahr des Auftretens von
pflanzenparasitidren Nematoden, die jeden Teil einer Pflanze befallen konnen. Sie sind in oder
an den Wurzeln, dem Stamm, den Blittern, den Friichten und Samen ebenso zu finden wie

frei lebend in der Erde.

pathogen: Meloidogyne incognita [80] saprophytisch: Caenorhabditis elegans [80]

Nematoden sind mikroskopisch kleine Wiirmer, die jéhrlich einen hohen Ernteverlust
weltweit verursachen. Verluste ganzer Felder sind zumeist nur einer bestimmten Nematoden-
Art zuzuschreiben. Wurzelgallenerzeugende Nematoden (z.B. Meloidogyne- Arten) bohren
sich meist nahe der Spitze in die Wurzeln ein und verursachen durch Ausscheidungen ihrer
Speicheldriisen Verdickungen (Gallen) des sie umgebenden Pflanzengewebes. In diesen
Gallen tiberdauern sie und gelangen entweder aktiv oder nach Zerfall der Gallen wieder in
den Boden zuriick. Die Storung im Stoffwechsel der Pflanze infolge des Schidlingsbefalls
macht sich in mehr oder weniger kiimmerlichem Wuchs und allgemeinem Kréankeln der
Pflanze bemerkbar. Wurzelgallendlchen zdhlen vor allem in Gewéchshdusern zu den grofiten

Schédlingen.

In diesem Kapitel werden Untersuchungen zur 3D-Struktur des Omphalotins in Losung
vorgestellt. Daflir wurden NMR-Experimente an einer von der Firma BAYER zur Verfiigung
gestellte Probe durchgefiihrt, um die fir die Ermittlung der dreidimensionalen Struktur

erforderlichen NMR-Parameter zu bestimmen.
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4.2 NMR-spektroskopische Untersuchungen

4.2.1 Vorbereitungen

Da Omphalotin nicht mit BC- bzw. 15N—Isotopen angereichert wurde, steht 'H als wichtigster
zu untersuchender Kern fest. Das Auffinden optimaler Messbedingungen war, wegen des
Wunsches der Firma BAYER nach Methanol als Losungsmittel, auf die Moglichkeiten CD;0D
und CD3;0H begrenzt. Beide Losungsmittel wurden verwendet, da in CD3;OH einige Signale
unter dem intensiven Losungsmittel-Signal liegen und in CD3;0OD die mit dem Losungsmittel
austauschbaren Amidprotonen nicht mehr gemessen bzw. detektiert werden konnen (sieche

Spektren 4.1 und 4.2).

Die Zuordnung der Protonen-Resonanzen zu den einzelnen Aminoséuren kann in so einem
kleinen Peptid iiber das TOCSY-Experiment [81] erfolgen, aus dem man Informationen iiber
die zu einem Spinsystem gehdrenden Protonen erhdlt. Auf den Frequenzspuren der
Protonenresonanzen sind deutlich die Spinsysteme der zugehorigen Aminosiuren zu erkennen
(Spektrum 4.3, Seite 38). Alle Aminosduretypen in Omphalotin haben charakteristische
Spinsysteme und konnen so leicht direkt identifiziert werden. Isoleucin, Valin und Glycin
treten in Omphalotin mehrfach auf. Deshalb musste gekldrt werden, welches Spinsystem
welcher Position in der Sequenz entspricht. Dazu wurden Kreuzsignale aus dem NOESY-
Spektrum [82] (Spektrum 4.4, Seite 39), die durch Kreuzrelaxation zwischen N-Methyl- und
a-Protonen entstehen, herangezogen, um auf eine benachbarte Position in der Sequenz zu
schlieBen. Die drei Amidprotonen konnen durch ein DQF-COSY-Spektrum [83] ihren

Aminoséuren zugeordnet werden.

4.2.2 Messungen und Bearbeitung

Die ersten Experimente wurden an einem DMX750-NMR-Spektrometer (BRUKER, Karlsruhe,
Deutschland) bei 300 K in d3- bzw. ds-Methanol durchgefiihrt. Daraus wurden die chemische
Verschiebungen der Protonen, Spinsysteme und sequentielle Abfolge der Aminosdure in
Omphalotin bestimmt. Schlielich wurde ein E.COSY-Spektrum [44] bei 300 K aufge-
nommen, um die *J(H*HP)-Kopplungen zu bestimmen. Weder im NOESY-Spektrum bei
300 K (Spektrum 4.4) noch im ROESY-Spektrum (ohne Abb.) wurde ein weitreichendes
NOE-Signal gefunden.
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Spektrum 4.1: 1D-"H-NMR-Spektrum von Omphalotin in CD;OD bei 750 MHz und 300 K.
Die Amidprotonen sind sehr klein bzw. nicht detektierbar (vergleiche Spektrum 4.2).

T~ o

Wy

Ppm 10 9 8 7 6 5 4 3 2 1

Spektrum 4.2: 1D-"H-NMR-Spektrum von Omphalotin in CD;OH bei 750 MHz und 300 K.
Die Signale unter dem Losungsmittel-Signal um 5 ppm sind nicht mehr messbar.
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Aus diesem Grund wurden Tieftemperatur-Messungen an einem DMX600-NMR-Gerét
(BRUKER, Karlsruhe, Deutschland) durchgefiihrt. 1D-Experimente wurden in einer Reihe von
300 K bis 240 K in CD3OH gemessen, um die Temperaturabhéngigkeit der Verschiebung der
vier in Molekiil vorkommenden H"-Protonen zu verfolgen. Anschlieend wurden ROESY-
und NOESY-Spektren bei 270 K und 240 K gemessen. Wihrend bei 270 K noch kein
weitreichendes NOE-Signal auftritt, konnten bei 240 K zahlreiche Signale gefunden werden
(Spektrum 4.5).

Um die Signale auch bei 240 K zuzuordnen, wurden TOCSY-Spektren bei 240 K in CD;OH
und CD;0D aufgenommen. Die Zuordnung der "H-Resonanzen bei 300 K und 240 K sind in
den Tabellen 4.2 und 4.3, Seite 40, zu finden.
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Spektrum 4.3: Ausschnitt aus dem TOCSY-Spektrum von Omphalotin in CD3OD bei
750 MHz und 300 K. Auf den Frequenzspuren der Protonenresonanzen sind deutlich die
Spinsysteme der zugehorigen Aminoséure zu erkennen.
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Spektrum 4.4: NOESY-Spektrum von Omphalotin in CD;0D bei 750 MHz und 300 K. Es
wurde kein weitreichendes NOE-Signal gefunden.
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Spektrum 4.5: NOESY-Spektrum von Omphalotin in CD3;OH bei 600 MHz und 240 K.
Wihrend bei 270 K noch kein weitreichendes NOE-Signal auftritt, konnten bei 240 K

zahlreiche Signale gefunden werden.
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4.2.3 Strukturparameter

Abstandsinformationen konnen aus NOESY- bzw. ROESY-Experimenten und Diéderwinkel
aus Kopplungskonstanten gewonnen werden. Die Temperaturgradienten der 'H-Verschiebung

von Amidprotonen geben Auskunft iiber ihre Losungsmittelzugénglichkeit.

Bestimmung von Abstinden

Zur Kalibrierung wurde der bekannte Abstand der drei geminalen Glycin-Methylenprotonen
und anstelle der Kreuzrelaxationsrate die Intensitit der NOE-Signale nach der Zwei-Spin-
Niaherung (Seite 7) verwendet. Zur Abstandsbestimmung fiir Omphalotin wurde das NOESY-
Spektrum bei 240 K in CD3;OH benutzt, weil nur bei dieser Temperatur geniigend

weitreichende Signale gefunden werden konnten (siehe Listen in Anhang).

Bestimmung von Kopplungskonstanten
Die *J(HYH")-Kopplungskonstanten konnen bei kleineren zyklischen Peptiden direkt aus den
HN-Dubletts in den 1D-Spektren abgelesen werden.

Tabelle 4.2: *J(H H®)-Kopplungen (1D) des Omphalotin bei 240 K:

AA 5 (HY) [ppm] | *J(H"H") [Hz]
Trpl 9,16 8,8

Ile3 8,60 8,4
Vall0 8,72 8,4

Die *J(H*H")-Kopplungen sind aus dem 1D-Spektrum auf Grund von Signaliiberlagerungen
meist nicht zu erhalten. In diesem Fall bietet sich das E.COSY-Experiment an. Die
homonuklearen, passiven Kopplungen lassen sich durch die Aufspaltung der Signale in
beiden Dimensionen des Kreuzsignals und die vereinfachte Multiplett-Struktur im E.COSY

leicht ablesen.
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Tabelle 4.3: °J (H“Hﬁ)-Kopplungen des Omphalotins bei 240 K (aus E.COSY):

AA 8 (H*/HP) [ppm]  |*J(H*HP) [Hz]
Val2 3,92 2,15 11,0
Vall0 4,69 2,17 9,5

Ile3 4,65 2,30 11,3
Trpl 5,30 3,09 6,0

5,30 3,40 8,2

I1e8 5,21 2,22 10,7
Val7 5,32 2,33 10,9
Val4 5,25 2,38 10,7
Val5 5,26 2,40 10,7
Ilell 5,33 2,40 11,4

Temperaturgradienten

Zur Bestimmung der Temperaturkoeffizienten fiir die H"-Signale wurden 1D-Spektren in

einer Reihe zwischen 300 K und 240 K aufgenommen.

Tabelle 4.4: Temperaturabhingigkeit der chemischen Verschiebung der vier HY-Signale:

6 [ppm] o [ppm] o [ppm] o [ppm]

T [K] H™ -Trpl HN-Trpl H"-Val10 HM-Tle3
2982 10,38 8,71 8,13 8,13
276,8 10,47 8,89 8,36 8,30
271,8 10,50 8,92 8,41 8,34
266,8 10,52 8,96 8,45 8,38
265 10,52 8,98 8,48 8,40
255 10,56 9,05 8,58 8,48
245 10,60 9,13 8,67 8,56
240 10,62 9,16 8,72 8,60
240 10,63 9,18 8,74 8,62
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Abb. 4.2: Darstellung der Temperaturabhéngigkeit der chemischen Verschiebung der vier

H"-Protonen. Aus der Steigung ergibt sich der Temperaturkoeffizient.

4.3 Strukturrechnungen

Ausgehend von den strukturrelevanten NMR-Daten (104 Interprotonen-Abstinde, drei H H"-

und acht H“HB-Kopplungskonstanten) wurde die raumliche Struktur von Omphalotin A von

Christian R6lz berechnet.

Methoden

Die Strukturberechnung gliederte sich in zwei Abschnitte. Zunichst wurde mit dem

Programm X-Plor [60] unter Verwendung eines simulated-annealing-Protokolls [58, 84] ein

Ensemble von Vakuum-Strukturen berechnet, das die experimentellen Daten erfiillt.
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Ein Reprisentant der erhaltenen Vakuum-Strukturen wurde anschlieBend in ausgedehnten
Molekiildynamik-Simulationen bei 240 K (entsprechend der NMR-Messtemperatur)
verfeinert. Um die molekulare Umgebung im NMR-Ro6hrchen realititsnah wiederzugeben,
wurde die Omphalotin-Struktur in eine kubische Methanol-Zelle mit einer Seitenlénge von
35 A platziert. Mit der so erhaltenen Simulationszelle wurden folgende Rechnungen
durchgefiihrt: 500 ps MD in Gegenwart der experimentellen Abstandsbeschrankungen
(restrained MD, tMD), gefolgt von weiteren 500 ps freier MD (fMD). Die jeweils letzten
400 ps von tMD bzw. fMD wurden auf Erfiillung der experimentellen Daten hin analysiert.
NOEs zum Indol-Ring von Trpl waren vom verwendeten NOE-Datensatz ausgeschlossen, da
sie bereits bei der Berechnung der Vakuum-Strukturen nicht erfiillt werden konnten, was auf
eine Rotation der Trpl-Seitenkette hindeutet. Um diese Hypothese zu testen wurden zwei
weitere MD-Simulationen mit zeitlich gemittelten Abstandsbeschrankungen (time averaged
distance restraints) [85-88] (tavMD) durchgefiihrt, in denen auch obige NOEs zur Trpl-
Seitenkette prasent waren (jeweils 250 ps pro Trajektorie, ausgehend von unterschiedlichen
Geschwindigkeitsverteilungen). Als Abklingzeit T wurden 10 ps gewéhlt [88]. Die jeweils
letzten 200 ps beider Trajektorien wurden zusammen auf Erfiillung der experimentellen Daten
hin analysiert. In allen MD-Simulationen wurden nichtbindende Wechselwirkungen nur

innerhalb einer Sphire von 10 A (Abbruchradius) beriicksichtigt.

Ergebnisse und Diskussion

Die aus dem NOESY-Spektrum gewonnenen Interprotonen-Abstinde (NOEs) sind nicht
gleichmiBig iiber das Molekiil verteilt. Wahrend die rdumliche Struktur der einen
Molekiilhélfte (Reste 1-3 und 10-12) sehr gut definiert ist (ca. 19 NOEs pro Aminoséure),
filhren Signaliiberlagerungen dazu, dass die Zahl eindeutiger NOEs in der anderen
Molekiilhélfte (Reste 4-9) deutlich geringer ausfillt (ca. 7 NOEs pro Aminoséiure). Dies wirkt
sich direkt auf die Konvergenz der SA-Strukturen (Abb. 4.3) aus, wie ein Vergleich der
mittleren quadratischen Abweichung (RMSD) der Peptidriickgrat-Atome des berechneten SA-
Ensembles vom Ensemble-Reprisentanten zeigt: 0,3 = 0,1 A fiir die Reste 1-3 und 10-12 bzw.
0,6 £ 0,4 A fiir Reste 4-9.



Omphalotin A von O. olearius 45

Gly 9

Abb. 4.3: Vakuum-Strukturen von Omphalotin A. Die Uberlagerung des Ensembles erfolgte
einmal auf die geordnete rechte Molekiilhélfte (Reste 1-3, 10-12; oben) und einmal auf die
weniger geordnete linke Molekiilhilfte (Reste 4-9; unten). Deutlich sichtbar ist die geringere
Konvergenz in der linken Molekiilhdlfte (Reste 4-9), die durch den Mangel an eindeutigen
NOE:s in diesem Bereich bedingt ist.

Die oben abgebildete Vakuum-Struktur ist auch in der Methanol-Zelle stabil; die RMSD-
Werte der minimierten gemittelten MD-Strukturen zur Struktur des Vakuum-Reprisentanten
betragen dabei fiir die strukturell gut definierte Molekiilhilfte 0,8 A, 2,2 A und 0,8 A,
bezogen auf die Strukturen aus rMD, fMD und tavMD. Die Abweichung der fMD-Struktur
(2,2 A) erscheint dabei auf den ersten Blick recht groB. Ein Vergleich der Ramachandran-
Diagramme von rMD, fMD und tavMD (ohne Abbildung) relativiert dies jedoch: das
Peptidriickgrat hilt sich auch in der fMD-Simulation noch immer in demselben Bereich des
Konformationsraums auf, die B-Faltblatt-dhnliche Struktur bleibt also auch wihrend der freien
Dynamik-Simulation erhalten. Diese Beobachtung bestétigt die anfangs angefiihrte
Hypothese, wonach der Konformationsraum von Omphalotin A durch die Vielzahl sperriger
Seitenketten und N-methylierter Peptidbindungen stark eingeschrankt ist, was zu einer relativ
starren Struktur fithrt. Ein Vergleich der MD-Simulationen zeigt, dass die experimentellen
Daten von der Trajektorie mit zeitlich gemittelten Abstandsbeschrankungen (tavMD) am

besten erfiillt werden. Diese Trajektorie wird daher im Folgenden analysiert.
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Omphalotin A besteht iiberwiegend aus sperrigen hydrophoben Resten (fiinf Valine, drei
Isoleucine, ein Tryptophan, gegeniiber drei Glycinen). Dariiber hinaus ist es an neun der
zwoOlf Peptidbindungen N-methyliert, was die konformationelle Flexibilitdit weiter
einschrankt. Das Molekiil 16st das resultierende sterische Problem, indem es eine B-Faltblatt-
dhnliche Struktur (Abb. 4.4) ausbildet, in der die rdumlich anspruchsvollen Seitenketten
abwechselnd ober- bzw. unterhalb der Ringebene zu liegen kommen. Die N-Methylgruppen
sind dabei aus Platzgriinden groBtenteils nach auBlen hin orientiert. Die Amidprotonen des
Peptidriickgrates (Ile3-H", Val10-H™) hingegen liegen auf der Ringinnenseite, wo sie mit den
ebenfalls nach innen gerichteten Carbonylgruppen N-methylierter Peptidbindungen
Wasserstoffbriicken ausbilden (vgl. Tabelle 4.5 und Abb. 4.5, Seite 47). Im strukturell gut
definierten Bereich existiert eine BVIa-dhnliche Schleife um die cis-Peptidbindung zwischen
Trpl und Val2 (Abb. 4.4 und Tabelle 4.6). Lediglich Trpl-H", welches vom Ringzentrum
weg nach auBlen zeigt, geht wihrend der Simulation keine (bzw. nur eine sehr schwach
populierte) intramolekulare Wasserstoff-Briicke ein. Dabei ist Trpl-H" jedoch nicht
vollstindig Losungsmittel-exponiert, sondern teilweise durch die Trp-Seitenkette
abgeschirmt. Beteiligung an intramolekularen Wasserstoff-Briicken (Ile3-H", Val10-H") bzw.
Abschirmung durch Seitenketten (Trpl-H") lassen &hnliche H"-Temperaturgradienten
erwarten, was die beiliegende Grafik (Seite 43) bestétigt.

Abb. 4.4: Stereodarstellung der minimierten gemittelten Struktur von Omphalotin A.
Unterschiedliche Atomtypen sind wie folgt gekennzeichnet: N bzw. H" in dicken schwarzen
Linien, Carbonyl-O in dicken grauen Linien, C in diinnen grauen Linien. Zur besseren
Ubersicht werden die Seitenketten nur durch ihre C*-Atome reprasentiert. Das Molekiil nimmt
in seiner strukturell gut definierten rechten Hélfte (vgl. Abb. 4.3) um Trpl und Val2 eine
BVIa-dhnliche Schleife an. Deutlich erkennbar ist auch die alternierende Ausrichtung der
Seitenketten auf die Ringoberseite bzw. -unterseite, die an eine B-Faltblatt-Struktur erinnert.
Wasserstoffbriicken innerhalb der strukturell gut definierten Region, die wéhrend der MD-
Simulation populiert werden, sind durch gestrichelte Linien hervorgehoben.
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Tabelle 4.5: Wasserstoftbriicken-Populationen aus der gemeinsamen Analyse der beiden
MD-Simulationen mit zeitlich gemittelten Abstandsbeschriankungen in MeOH bei 240 K:

Donor Akzeptor Population [%]
Val10-H" Ile8-CO 87
Vall0-HY Val7-CO 17
Tle3-HY Gly12-CO 59
Ie3-HY Ile11-CO 28
Trpl-HY Ile11-CO 6
Trp 1 lle 3 Val 10
1.5 PR R R R TR R R T 1.1 """"""" 1.1 .............
— — -
N j —
> > ks
0.0 Frrrrrrrrrrrr 0.0 lrrretorr—r—r—r—r—r=r—r 0.0 Fter s
246810 14 246810 14 246810 14

r[A] r[A] r[A]

Abb. 4.5: Radiale Verteilungsfunktion g(r) der Hydroxyl-Sauerstoffatome von Methanol um
die Amidprotonen der angegebenen Aminosduren, berechnet aus den vereinigten
Trajektorien der beiden MD-Simulationen mit zeitlich gemittelten Abstandsbeschrankungen
in MeOH bei 240 K. Ein Maximum von g(r) bei ca. 2 A (Wasserstoff-Sauerstoff-vAN-DER-
WAALs-Abstand) resultiert aus der Losungsmittel-Exposition des jeweiligen Amidprotons,
wihrend das Fehlen eines solchen Maximums ein Beleg fiir die Abschirmung vom
Losungsmittel ist.

Tabelle 4.6: Vergleich der BVIa-dhnlichen Schleife “ um Trpl und Val2 mit dem BVIa-
Prototyp.

Molekiil Oi+1 Yi+1 Oi+2 Vit
BVIa-Prototyp -60 120 -90 0
Omphalotin ¢ -124 94 -108 120

“ zwischen Trpl und Val?2 liegt eine cis-Peptidbindung vor.
b bzgl Definition s. [89].
 gemessen an der minimierten, gemittelten Struktur.
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5  IIBM*-Domiine von E. col;

5.1 Biochemischer Hintergrund

5.1.1 Das Phosphotransferase-System

Das bakterielle Phosphotransferase-System (PTS) verkniipft den Transport und die
Phosphorylierung von Hexosen und anderer Kohlehydrate mit regulatorischen Funktionen
und steuert somit den Energiehaushalt der Bakterien (vergleiche Ubersichtsartikel [90-95]).
Wihrend es in Bakterien fast ubiquitdr vorkommt, ist bisher im Tierreich und bei héheren
Pflanzen nur ein einziges Mal ein Glukose-PTS-Transporter in der Flechte Evernia prunastri

gefunden worden [96].

Substrataufnahme wird in Bakterien iiber Transportsysteme vermittelt, die entweder passiv
einen Substrat-Konzentrationsgradienten iiber die Membran nutzen oder das Substrat aktiv
unter Energieaufwand in die Zelle befordern. PTS-Transporter befordern selektiv nur ihre
jeweiligen Substratmolekiile iiber ihr Transmembran-Transportsystem durch die Plasma-
membran. Am intrazelluliren Ende angekommen, wird das transportierte Kohlenhydrat vom
cytosolischen Teil des Transporters phosphoryliert [97]. Neben seiner Eigenschaft als
Transporter ist das PTS Teil einer Signalkaskade, die den Kohlenhydrat-Stoffwechsel [94]
und chemotaktische Ereignisse [98] iiber den Phosphorylierungszustand seiner Komponenten

regelt.

Die molekulare Grundlage dieser Bifunktionalitdt stellt eine Proteinphosphorylierungs-
kaskade aus den vier Proteinen Enzym I, HPr, IIA und IIB und dem transmembranen
Transporter IIC (bei der Mannose-Klasse auch IID) dar (sieche Abb. 5.1, Seite 49). Die
l6slichen cytosolischen Proteine Enzym I und HPr (phospho-histidine-containing phospho-
carrier protein) sind Zucker-unspezifisch. Die funktionellen Untereinheiten IIA, IIB und
IIC/TID der zuckerspezifischen Transporter variieren stark in ihrer Substratspezifitit und
konnen in unterschiedlichen Kombinationen als separate 16sliche Proteine oder als Doménen

innerhalb multifunktioneller Proteine vorliegen.
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Abb. 5.1: Phosphorylierungskaskade: Darstellung der Proteine bzw. Doménen des PTS am
Beispiel des E. coli-Mannose-Transporters.

Die Doménen IIA und IIB bilden die dritten und vierten Glieder der Phosphorylierungs-
kaskade und sind hydrophile cytoplasmatische Komponenten, wéhrend IIC (und IID) in die
Plasmamembran integriert ist und die Zuckerbindungsstelle beinhaltet. Anzahl und Substrat-
spezifititen der Enzyme II unterscheiden sich je nach bakterieller Spezies [90, 93]. Alleine in
E. coli sind bis jetzt mindestens dreizehn PTS-Transporter bekannt, zahlreiche weitere
wurden in gram-negativen und Nicht-Enterobakterien gefunden. All diese Systeme werden

nach ihrer Sequenzhomologie in verschiedene Familien gegliedert [99].

Bisher sind hochaufgeloste dreidimensionale Strukturen von Enzym I [100, 101], etlichen
HPr-Proteinen [102-107], der ITA““-Domine des Glukosetransporters von E. coli und ihrem
Gegenstiick aus B. subtilis [108-111], der IIA™*-Doméine des Lactosetransporters aus Lacto-
coccus lactis [112], der IAM™-Domine des Mannosetransporters [113], der [IB®“-Domine
von E. coli [114] und der IIB““-Domine des Cellobiosetransporters [115] bekannt. Die
Sekundirstruktur von IIB*" wurde ebenfalls bestimmt [116]. Die Rontgenstruktur der
subklonalen ITAM*-Domine wurde bereits mit 1,7 A Auflésung erhalten [113], sowie die
Losungsstruktur NMR-spektroskopisch  bestimmt [117]. Im Jahr 2003 wurde die
Rontgenstruktur der IIB*”-Domine der Sorbosetransporter von Klebsiella pneumoniae mit

1,75 A publiziert [118].
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5.1.2 Der Mannosetransporter

Der Mannosetransporter von E. coli [119, 120] gehort zu einer kleinen Familie von dhnlichen
PTS-Transportern, zu der noch der Fructosetransporter von B. subtilis [121], der Sorbose-
transporter von Klebsiella pneumoniae [122] und der Glukose-/Mannose-Transporter von

Vibrio furnissii [123] gehoren.

Im Gegensatz zu allen anderen PTS-Transportern weist der Mannosetransporter von E. coli
zwel transmembrane Untereinheiten im Verhéltnis 1 : 2 auf (IIC und IID, siehe Abb. 5.2), und
die IIB-Doménen werden an einem Histidin und nicht an einem Cystein phosphoryliert
[120, 124]. AuBerdem zeigt der Mannosetransporter im Vergleich zu den anderen PTS-Trans-
portern eine sehr breite Substratspezifitdt und einen abweichenden Reaktionsmechanismus
[123]. Obwohl die TABM*"-Untereinheit ein Dimer aus jeweils zwei Dominen darstellt, sind
die subklonalen Dominen ITAM™ und IIBM*™ in vivo und in vitro funktionell und somit bio-
chemisch weitestgehend voneinander unabhingig [124]. Dabei enthilt IIAM* die Dimerisie-
rungsstelle und die Kontaktflache zu HPr, IIBM™ hingegen bindet an den membranstindigen

[IC/TIID-Komplex [120].

Zytosol Membran Periplasma

Mannose-6-P
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|
|
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" D
. B ) e
S~ C - - Mannose
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Abb. 5.2: Doménenstruktur des Mannosetransporters von FE. coli. Er weist zwei
unterschiedliche Transmembran-Doménen auf. Durch die PTS-Transporter wird eine
Phosphatgruppe von HPr-Protein auf die 6’-OH-Gruppe des Zuckers iibertragen.

Die subklonale IIBM*-Doméne ist weniger stabil und zeigt eine geringere Loslichkeit als
IIAM™ [125]. In einer Vergleichsstudie mit den IIB-Dominen von E. coli, B. subtilis und
K. pneumoniae zeigte sich, dass IIB™' von B.subtilis bedeutend stabiler ist als die
Vergleichsdominen. Die Ursache hierfiir ist vielleicht das Auftreten von IIB* als separates

Protein.
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5.2 Materialien und Methoden

Man

5.2.1 Expression von II1B

Die Expression und Reinigung der verschiedenen Proben von IIBM", die speziell fiir diese
Arbeit angefertigt wurden, wurde gemeinsam mit dem Arbeitskreis von Prof. B. Erni an der
Universitit Bern durchgefiihrt. Die subklonale IIBM"-Domine wurde als separates 16sliches
Protein exprimiert. Gleichzeitig wurde auch die ITAM*-Domine erhalten. IIB™™ besteht aus
168 Aminosduren (20 kDa), wobei die erste Aminosdure Metl und das aktive Zentrum His20

dem Met156 und His175 des gesamten IIABM*"-Proteins entsprechen [120].

Zur Herstellung der IIBM"-Domine wurde in den E. coli-Stamm W3110 das Expressions-
plasmid pJFL1320 fiir TAM™ und IIBM*" als getrennte Polypeptide mit Ampicillin-Resistenz
transformiert. Das fiir die Produktion von separatem IIBM*" zustindige Plasmid pMSP20 ist in
pJFL1320 einkloniert [113]. Die Anzucht und Expression wurden nach bereits optimierten
Prozessen durchgefiihrt [113, 119, 120, 124, 126]. Da eine [U-"C/ "N/ 50% *H]-
isotopenmarkierte Probe hergestellt werden sollte, wurden 40 pL einer Start-Zellkultur von
4mg/mL in 16 mL Martek-9-dCN-medium mit “H ~ 50 %; *C >98 %; "N, >98% als
Isotopenquelle und 4 mL LB-Medium iiber Nacht bei 37°C wachsen gelassen. Die Expression
erfolgte in vier 500 mL-Ansdtzen Martek-dCN-Medium. Diese wurden mit Ampicillin
(100 pM Endkonzentration) versetzt und mit je 5 mL der Vorkultur angeimpft. Bei einer
ODsso~1 wurde mit Isopropyl-1-thio-B-D-galaktopyranosid (IPTG, 100 uM Endkonzen-

tration) induziert. Das Protein wurde iiber Nacht bei 30°C exprimiert.

AnschlieBend wurden die Zellen abzentrifugiert. Aus den 2 L Medium wurden 14 g nasse
Zellen erhalten. Fiir die Isolierung und Reinigung der Proteine wurden die Zellen im 32 mL
Puffer (1 mM EDTA, 20 mM NaP; und 0,5 mM Dithiothreitol (DTT)) bei pH 7,2 mit 0,01
mM Hefabloc (Proteasechemmer) durch eine Zellpresse (French pressure cell, 20000 psi)
aufgeschlossen. Der Uberstand wurde abgetrennt und das Pellet mit Puffer mehrmals
gewaschen. Proben des Pellet und des Uberstandes wurden fiir eine Gel-Analyse aufbewahrt

(Spalte 10-11 Abb. 5.9).
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Zur Trennung von IIA und IIB wurden die gesammelten Uberstéinde durch eine PL-Phosphor-
cellulose Sdule (Kationentauscher) schrittweise eluiert. Erster und zweiter Durchlauf wurden
mit der bereits durchgelaufenen Probe-Losung, der dritter mit neuem Puffer gemacht. Die
Fraktion von IIAM™, die zuerst eluiert wurde [124], wurde aufbewahrt. Als das Signal an
Detektor abgesunken war, wurde es mit einem exponentiellen Gradienten (Puffer mit

0-800 mM NaCl) weiter eluiert.

R
o

9
g

s

4 -
|
a2
LT

3 -——»-._.,_‘b :‘;‘
,ma‘
i

o |
1

I

1

b

Abb. 5.3: Chromatogramm der Elution fiir die ITA™/ IIB¥*-Trennung. Das erste groBe

Signal ist IIAM™ danach wurde es mit einem exponentiellen Gradienten weiter eluiert.
Zwischen den 30. und 42. Fraktionen befindet sich IIBM*",

Die aufgefangenen Fraktionen wurden durch SDS-Elektrophorese analysiert. Das Acrylamid-
Gel wurde mit folgender Zusammensetzung hergestellt: 1,5M Tris ph 8,7, 10% SDS,
30% Acrylamid, 1% Bisacrylamid, 10% APS, TEMED, H,0. Das IIB™" Protein wurde von
der 30. bis der 42. Fraktion (insgesamt 45 mL) gefunden (Abb. 5.5). Eine Konzentrations-
bestimmung des Proteins durch eine UV-Messung bei ODsgy (~ 0,204) ergab ca. 0,4 mg/mL.
Die Reste aus der Sdule wurden geldst und fiir eine Gel-Analyse aufbewahrt. (Abb. 5.9)

Vor der Reinigung betrug die durchschnittliche Ausbeute an IIB™™" ca. 9 mg pro Liter
Zellkultur.
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Die Fraktionen von IIBM™ wurden durch Gel-Filtration FPLC mit SUPERDEX-75 gereinigt
(Abb. 5.4).

Qo ‘i;'s'."J.fJ-dc_ I \
o] 2 !
GF Spuidx D3]
oW ;nc IJ'LU[ __TCC-(\-L\ _ A |
! / . . |
ook | || SR |
ol fudedts . |
foah s A
Y l ~th L ale
(-L'WE 'T“C‘HL\I" . i
JEkaO [Nantd (WS
T aly N‘,r‘,i il
A WY E DR =
Q\\'- M““ Rt
{ g |
' Bl iE= !
I
| B o
| I
of =

Abb. 5.4: FPLC (fast protein liquid chromatography) mit SUPERDEX 75.

Die Gel-Elektrophorese der Fraktionen 19 bis 47 (Abb. 5.7) zeigt, dass IIBM* sich zwischen
Fraktionen 38 und 41 befindet. OD»gy ~0,23 (ca. 3,4 mg Protein).
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Abb. 5.5: Gel ausgewihlter Fraktionen nach der ersten chromatographischen Trennung

durch Kationentauscher (Abb. 5.3). Ab der 10. Spur (Fraktion 31) erkennt man BM,

it
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Abb. 5.6: Gel I ausgewihlter Fraktionen nach der Reinigung mit FPLC. IIB* ist deutlich

nur an dem Input (10. Spur) zu erkennen.
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11 -10 pL Frakt.40
12 - 10 pL Frakt.41
13 - 10 puL Frakt.43
14 - 10 pL Frakt.45
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Abb. 5.7: Gel II ausgewihlter Fraktionen nach der Reinigung mit FPLC. IIBM* wurde aus

den Fraktionen 38 bis 41 (Spuren 9 bis 11) isoliert.
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Die 10 mL vereinten Fraktionen wurden mit einem CENTRICON]10—Konzentrator auf ca.
200 pL eingeengt. Nach OD»gy wurde eine Endkonzentration von ca. 20 mg/mL erhalten. Eine
Probe von N-IIBM*"(500 uL), durch dhnliche Prozesse hergestellt, wurde ab diesem Moment
parallel behandelt. In einem NMR-Puffer (50 mM KP;, 10 uM EDTA, pH 7,0) wurden die
SN-IIBM*-Probe mit Membran SLIDE-A-LYZER der Firma Pierce und die dCN-IIBM*-Probe

mit einer in Prof. Ernis Gruppe selbst hergestellten Membran jeweils umdialysiert.

BMan

Die endgiiltigen Konzentrationen von II nach der Dialyse betrugen 26 mg/mL (500 pL

Endvolumen) fiir die "’N-Probe, bzw. 18,7 mg/mL (180 uL. Endvolumen) fiir die dCN-Probe.

2-10 pL "N-ITAM*™ (GF-Filtrat)
: 3-10 uL "N-TIIBM*™" (Fr. 39-43)

= 4 -10 L dCN-IIBM*™" als P11

5 -4 uL Standard

6 - 10 pL "N-IIBM*" sauber *

- — e < 1B™ 7 - 10 pL dCN-TIBM*" sauber *
8 - 1 uL N-IIB™*™ unsauber

- ' 9 —2,5 uL PN-IIBM™ als AUS
- 10— 2,5 uL dCN-IIB™™ conc.

11 -2,5 pL N-ITAM™ 09.03.

¢ ® ¢
"

e

23345 6 e e

Abb. 5.8: Gel diverser Proben vor und nach der Reinigung. Die gereinigten "N- und dCN-
Proben befinden sich in den Spuren 6 und 7.

- 1-10 pL Frakt. 43
v 2 -4 pL Standard
3,4, 5, 6 - zu liberpriifen

- 7 - PN-IIB"*" Rand Frakt.
! '8 8 - "N-IIBM*" konz.

» : 9 - 10 uL Frakt. 49

-8 10 - 1 uL Uberstand

- B™ s — ¥ } é - lleSrL Pellet
- 13 - 4 uL wie 10

14 -4 uL wie 11
2.3 4 5.6 7.8 9 10 NI Ia s 15-le

Abb. 5.9: Gel von verschiedenen Fraktionen, Uberstand und Pellet zur Kontrolle vor der
Entsorgung bzw. Weiterverarbeitung

Die so vorbereiteten Proben wurden gekiihlt nach Miinchen gebracht. Vor den NMR-

Messungen wurden der Probe 0,02% Azid und 5% D,O zugesetzt.
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5.2.2 NMR-spektroskopische Messungen an IIB"*"

Die neuen NMR-Experimente an IIB™* wurden an DMX600- und DMX750-Spektrometern
(BRUKER, Karlsruhe, Deutschland) bei Protonenfrequenzen von 600,40 MHz bzw.
600,13 MHZ und 750,13 MHz und 300 K durchgefiihrt. Die verwendeten Spektrometer sind
mit mindestens vier unabhéngigen Frequenzkanélen, abgeschirmten 3-Achsen-Feldgradienten
und Tripel- bzw. Quadrupel-Probenkdpfen ausgestattet. Die Protonenverschiebungen sind auf
externes TSP (295 K, pH 7,0) bezogen, die >C- und '"N-Verschiebungen wurden iiber die
Frequenzverhiltnisse Z kalibriert [127]. Die Sendefrequenzen entsprachen 116 ppm (°N),
41 ppm bzw. 73 ppm (°C), 4,78 ppm (‘H).

Die folgenden Experimente, *C- bzw. *N-editierten 3D-Spektren wurden an der [U-"C/ "N/
50 % “H] markierten Probe (ca. | mM in 95 % H,0 / 5 % D,0) aufgenommen:

Experiment Parameter und Bemerkungen Spektrometer
BC-HSQC NS 8; TD (C/F2) 384; SW (*°C) 63,1 ppm DMX 750
N-HSQC NS 8; TD (°N/F2) 192; SW ('°N) 29 ppm (gefaltet)y DMX 750
"N-HSQC NS 8; TD (°N/F2) 192; SW (**N) 60,4 ppm DMX 750
H(CCCO)NH Tmix= 16,1 ms (DIPSI-2 mit 28 us 90°-Puls); DMX 600

NS 32; TD (**N/F2) 58; (‘H/F1) 108;
SW ("°N) 29 ppm; SW (HY) 8 ppm

HC(C)H-COSY NS 16; TD (*C/F2) 144; (‘"H/F1) 112, DMX 600
SW ("°C) 63,7 ppm; SW (‘H) 11,1 ppm
HC(C)H-TOCSY o= 18,9 ms (DIPSI-3 mit 29 ps 90°-Puls); DMX 750

NS 16; TD (‘"H/F2) 128; (*C/ F1) 160;
SW (‘H) 11,1 ppm; SW (**C) 63,1 ppm

BC-NOESY-HSQC  Tmix= 50 ms; NS 24; TD ('H/F3) 1024; DMX 750
(hchnoesy) TD (‘H/F2) 120; (*C/F1) 160;

SW ('H) 11,1 ppm; SW (**C) 63,1 ppm
BC-NOESY-HSQC  Tpmix= 50 ms; NS 16; TD (‘H/F3) 1024; DMX 600
(hchnoesy600) TD ("H/F2) 96; (*C/F1) 224;

SW ("H) 11,1 ppm; SW ("°C) 138 ppm
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Experiment Parameter und Bemerkungen Spektrometer
BC-NOESY-HSQC  Tpix=70 ms; NS 16; TD ('H/F3) 1024; DMX 600
(hchnoesy _last) TD ("H/F2) 128; (°C/F1) 240;

SW ('H) 11,1 ppm; SW (*°C) 138 ppm

CCH-NOESY Tmix= 70 ms; NS 24; DMX 750
TD (°C /F2) 128; (*C/F1)160;
SW (°C/F2/F1) 63,1 ppm; SW (‘H) 13,1 ppm

CNH-NOESY Tmix= 100 ms; NS 24; DMX 750
TD (**C /F2) 192; (**N/F1) 96;
SW ("*C) 138 ppm; SW (°N) 29 ppm

Die Anzahl der komplexen Punkte (TD) in der direkten 'H-Dimension (F3) betrug jeweils
1024 und die spektrale Breite (SW) 13 ppm.

Mit dem Ziel der Uberpriifung der vorhandenen Daten wurden Spektren zum Vergleich
benutzt, die von R. GSCHWIND aufgenommen wurden [126, 128]. Besonders zu Struktur-

rechnungen wurde folgendes Experiment von R. GSCHWIND benutzt:

Experiment Parameter und Bemerkungen Spektrometer
SN-NOESY-HSQC  Tmix= 100 ms; NS 48; DMX 750
(hnhnoesy) TD ('H/F2) 48; (°N/F1) 44;

SW ("H) 11,1 ppm; SW (°N) 29 ppm

5.2.3 Spektrenprozessierung

Alle Daten der NMR-Messungen wurden mit den Programm XWINNMR (BRUKER,
Karlsruhe, Deutschland) prozessiert. 2D-Spektren wurden danach mit den Programm
AURELIA (BRUKER, Karlsruhe, Deutschland) konvertiert und bearbeitet. 3D-Spektren mit
den Programm SYBYL (Triros AG, St. Louis, MO). Wihrend es bei AURELIA keinerlei
Probleme bei der Konvertierung gaben, fiihrt die Bearbeitung mit SYBYL zur Notwendigkeit,
die Akquisitions- und Prozessierungsparameter der Rohdaten fiir die Konvertierung z. T.
manuell einzugeben. Von R. GSCHWIND wurden auch einige Daten mit SYBYL bearbeitet. Bei
diesen Daten fehlten z. T. die Rohdaten im XWINNMR-Format, sodass bei Unstimmigkeiten
bei der Kalibrierung in SYBYL die originalen Parameter nicht bekannt waren und nicht
korrigiert werden konnten. Dies fiihrte zu Unterschieden bis zu 2 ppm in der Kohlenstoff-

Dimension, die den Vergleich der Spektren erschwerten.
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Diese Variation in der chemischen Verschiebung war desto grofer, je kleiner die spektrale
Breite war. Eine Besonderheit bei SYBYL (Version 6.9) fiihrt dazu, dass die Mitte des
Spektrums (Sendefrequenz) sich bei der Hélfte der Punkte plus eins befindet. Der Unterschied
produzierte einen umso groferen Fehler je kleiner die Anzahl der Punkte ist. Die NOESY-
Listen, die aus alten SYBYL-Spektren erzeugt wurden, mussten dann manuell korrigiert und

alle bis dahin konvertierten Spektren neu kalibriert werden, was die Arbeit verzogerte.

5.2.4 Resonanzzuordnung

Ein wichtiger Schritt der Ermittlung von Proteinstruktur und -dynamik durch NMR-
Spektroskopie ist die Zuordnung der Signale. Zuordnung bezeichnet die Korrelation der
atomaren Resonanzfrequenzen mit der Konstitution des zu untersuchenden Molekiils. Die
Strategie, die jetzt gut bekannt ist, um die Zuordnung kleiner Proteine zu bekommen, ist in
der Analyse von Spinsystemen und NOE in 2D-Spektren basiert [12]. Mit Einbeziehung von
multidimensionalen Techniken sowie mit *C- und '*N-markierten Proteinen kann man
groflere Proteine untersuchen [25, 129, 130]. Der erste Schritt der Mehrzahl von Zuordnungs-
vorgingen von Isotopen-markierten Proteinen ist die sequenzielle Zuordnung der
Riickgratresonanzen. Das kann bei kombinierten Daten aus Tripelresonanzexperimenten

ausgefiihrt werden.
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Abb. 5.10: Kombination der Tripelresonanz-Experimente fiir die Zuordnung der Riickgrat-
Verschiebungen eines doppelt markierten Proteins. Grauunterlegte Atome erscheinen im
Spektrum.
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In Fall von IIBM" wurde diese Arbeit in der Dissertation von R. GSCHWIND mit Hilfe des
Programms PASTA erledigt [128]. Die Zuordnungsdaten des Riickgrats wurden als
Ausgangspunkt fiir die weitere Zuordnung von Seitenketten angenommen. Kleinere dabei

festgestellte Unstimmigkeiten und ihre Korrektur werden nachher beschrieben.

Der Anfangspunkt fiir die Zuordnung ist das 2D-("°N, 'H)-HSQC-Spektrum, das die H(i)-
und ""N(i)-chemische Verschiebung des i-Restes liefert. Der Verschiebungsbereich der
[IBM™_Amidprotonsignale im '“N-editierten Spektrum erstreckt sich von 5,75 bis 10,5 ppm,
wihrend bei der °N-Verschiebung die gewihlte Sendefrequenz (116 ppm) und das engere
spektrale Fenster (29 ppm) bei dem aufgenommenen HSQC die unabsichtlichen Faltung

einiger Signale verursachtet (siche Spektrum 5.1).
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Spektrum 5.1: "N-HSQC-Spektrum von IIBY®". Die gefalteten Signale sind eingekreist.
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Diese Faltung wurde spiter nach Vergleich mit einem mit groem spektralem Bereich
aufgenommenen Spektrum deutlich (Spektrum 5.2). Die Faltung von V108 war schon in
Vorarbeit erkannt und der richtige Wert der chemische Verschiebung angegeben worden. Die
Faltung anderer Signale (A12, D41) war in den vorhandenen Daten nicht erkannt und die
chemische Verschiebung musste daher korrigiert werden. Alle HN-Paare des Riickgrats waren

mit dhnlichen Werten wie bei [128] identifiziert, auller G2, A12, R17, Q22, D41 und V&5.
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Spektrum 5.2: Abschnitt des "N-HSQC-Spektrum mit 60,4 ppm SW(°N).

jedoch nicht zugeordnet werden (Spektrum 5.3).

AuBer V108, A12 und D41 gehoren die anderen eingekreisten Signale zu HN-Gruppen der
Seitenketten. Die Signale mit '*N-chemischen Verschiebungen zwischen 77 und 87 ppm

wiirden mit den Lysin- bzw. Arginin-Aminprotonen iibereinstimmen. Diese Signale konnten
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Spektrum 5.3: Abschnitt des "N-HSQC-Spektrums mit 60,4 ppm SW('"N). Der obere Teil
des Spektrums zwischen 76 und 88 ppm zeigt die ungefalteten Signale von K- bzw. R-
Aminogruppen, die nicht zugeordnet werden konnten.

Die Auswertung des ungefalteten HSQC-Spektrums ergibt 184 Signale, davon sind 21 dieser
Signale zwei- oder mehrfach {iiberlagert. AuBler 15 Seitenketten-HN einschlielich des
aromatischen HN-Paares von Tryptophan wurden 173 HN-Paare zugeordnet. Daraus ergibt
sich, dass 98 % der Riickgrat-HN und insgesamt mehr als 84 % der nicht austauschenden
Amin- bzw. Amidprotonen zugeordnet wurden. Ca. 94 % der zuordenbare N- und HN-Werte

wurden ihren Aminosiuren zugeteilt.

Der néchste Schritt, die Identifizierung der Seitenketten-Signale, wurde mit Hilfe des
3D-H(CCCO)NH-Spektrums der entsprechenden Aminosiure und mit HC(C)H-TOCSY und
HC(C)H-COSY einem bestimmten C/H-Atom zugeordnet. Im letzten Experiment werden nur
angrenzende 'H- und "*C-Atome korreliert, wihrend im HC(C)H-TOCSY die Resonanzen des

gesamten aliphatischen Spinsystems korreliert werden konnen (Abb. 5.12).

Mehr als 90 % der aliphatischen C- und ca. 96 % der aliphatischen H-Werte wurden so
zugeordnet (Tabelle 5.2, Seite 67). Im Fall der Lysin- und Argininreste (jeweils 14 und 11
Aminosduren) gab es Schwierigkeiten in der Zuordnung der Seitenketten wegen der groB3en

Zahl der Uberlagerungen (siche Zuordnungstabelle in Anhang).
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H(CCCO)NH

Abb. 5.11: Der Magnetisierungstransferweg im H(CCCO)NH ist in diesen fiinf Schritten
durch Pfeile gekennzeichnet. Die Magnetisierung der aliphatischen Wasserstoffe der
Seitenketten wird zundchst auf die Kohlenstoffe tibertragen. Durch einen TOCSY -Transfer
wird sie Uber die aliphatischen Kohlenstoffe zum C® weitergegeben, iiber den CO-
Kohlenstoff auf den Stickstoff iibertragen und letztendlich auf dem H' detektiert.

HC(C)H-COSY

Abb. 5.12: Kohirenztransfers im HCCH-COSY- und HCCH-TOCSY-Experiment fiir
Seitenkettenzuordnung am Beispiel der Aminosdure Threonin. Die Pfeile zeigen die
Atomkorrelationen, grauunterlegte Atome erscheinen im Spektrum.

Nur ein Paar der Seitenkettenamidgruppen (in Spektrum 5.2 mit einer geraden Linie
verkniipft) konnte im H(CCCO)NH beobachtet werden. Die aromatischen Signale und die
Prolin-Stickstoffatome wurden nicht identifiziert. Die Daten der Carbonylgruppen wurden

von [128] tibernommen.
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5.2.5 Sekundirstruktur-Analyse

Die chemischen Verschiebungen der 'H-, °C-, und "’N-Atome kénnen benutzt werden, um
Sekundérstruktur-Elemente in Proteine zu identifizieren [131]. Eine Verschiebung zu hohem
Feld der Werte der a-Protonen, Amidprotonen und B-Kohlenstoffen und zu tieferem Feld von
a-Kohlenstoffen und Riickgrat-Carbonylen ist ein Zeichen von a-Helices. Dagegen ist ein
B-Faltblatt durch tieffeldige Werte der a-Protonen-, Amidprotonen- und p-Kohlenstoffen-
Verschiebung und hochfeldige Werte von a-Kohlenstoffen- und Riickgrat-Carbonylen-
Verschiebung charakterisiert. Flexible Teile der Struktur haben normalerweise Verschie-
bungen in der Nihe der random-coil-Werte. Da die einzelnen Verschiebungswerte durch
lokale Einfliisse von diesem Schema abweichen konnen, werden die vier unabhingigen
Verschiebungsparameter C%, H%, CO und C? in einem Verschiebungsindex gemiB ihrer
Relevanz kombiniert, was zu einer Vorhersage von bis zu 92 % Genauigkeit fiihrt. Die
Grenzen dieser Methode liegen in der exakten Bestimmung der Lage der Sekundérstruktur-

Elemente.

Eine genauere Bestimmung beriicksichtigt zusitzlich die fiir die einzelnen Sekundérstruktur-
Elemente typischen kurzen und mittleren Abstinde aus NOESY-Spektren. Fiir die Analyse
der sekundéren Struktur muss man sehr viele NOEs messen und identifizieren. a-helikale
Bereiche zeichnen sich dabei vor allem durch kurze H")-H":1)-Abstinde, schwache dgx
NOEs und mittlere dnn (1,1+2), den (1,1+3), den (1,1+4), und deg (1,i+3) NOEs aus. B-Faltblatt-
Bereiche lassen sich durch kurze sequentielle HN(i)-H“(iH)-Abstéinde und schwache dyny NOEs
identifizieren. Da B-Strdnge entweder parallel oder antiparallel angeordnet vorliegen, kdnnen
zwischen den Striangen ebenfalls charakteristische NOEs bestimmt werden, wodurch die Lage

der Strange zueinander eindeutig festgelegt wird.

Auch die *J(HYH")-Kopplungskonstanten enthalten Informationen iiber die Sekundarstruktur
durch ihre typischen Werte fiir a-Helices (ca. 4 Hz) bzw. B-Faltblitter (9 Hz). Zusétzlich
konnen Sekundérstruktur-Elemente durch verminderte Austauschraten der Amidprotonen
[132-134] mit Hilfe eines Losungsmittelaustausches oder eines MEXICO-Experiments [135]

bestitigt werden.
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Die Analyse der Verschiebungen wurde erneut mit dem CSI-Programm der Universitét
Alberta durchgefiihrt. Mit 100 % Zuordnung der C"-, 100 % der H%-, 94 % der CO- und
100 % der CB-Verschiebungen fithrt der Vergleich dieser Analyse mit der in der Dissertation
von R. GSCHWIND (s. Anhang) zu dhnlichen Ergebnissen: abwechselndes Auftreten von [3-

Faltblattern und a-Helices.

p20: CONSENSUS

MEOZH

RESTIDUE NUMBER

Abb. 5.13: Graphische Darstellung des aus einer gewichteten Mittelung der Abweichungen
der C*, H*, CO- und CP-chemischen Verschiebungen ermittelten Konsensus der Sekundér-
struktur. Positive Werte zeigen B-Faltblitter, negative Werte a-Helices. Keine Angaben
werden fiir random-coil-Werte angegeben oder wenn Daten fehlen.

M .
BY™ aus einer

Bei der Dissertation von R. GSCHWIND wurde die Sekundirstruktur von II
Kombination dieser vier Parameter bestimmt: semiquantitative NOEs, Abweichungen der
chemischen Verschiebungen vom Durchschnittswert (CSI), *J(HVH")-Kopplungskonstanten
und Austauschraten der Amidprotonen mit dem Losungsmittel. Die letzten zwei Parameter
wurden im Rahmen dieser Dissertation nicht wieder gemessen. Sowohl die Werte von
Kopplungskonstanten als auch die Ergebnisse von Austauschraten wurden fiir neue

Rechnungen sowie fiir Schlussfolgerungen so wie in [128] angegeben iibernommen.
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5.2.6 NOE-Zuordnung und Strukturberechnung mittels CYANA

Die wichtigsten Parameter fiir die Strukturaufklirung durch NMR-Spektroskopie sind
interatomare Abstidnde zwischen Protonen, die durch den NOE bestimmt werden kdnnen. Die
Strukturaufklarung groBer Proteine, beruhend auf diesen NOEs, ist immer noch
problematisch. Bei dieser Arbeit wurde das Programm CYANA (Kapitel 3, Seite 16) zur

automatischen NOE-Zuordnung herangezogen.

Die aus den auf Seite 56 und 57 aufgelisteten 3D-NOESY-Spektren entnommenen
Kreuzsignallisten wurden nach Konvertierung ins XEASY-Format [65] und manueller
Eliminierung von eindeutigen Rausch- und Artefakt-Signalen als Eingabedateien fiir CYANA
verwendet. Zusitzlich wurden eine Datei mit der 168 Aminosiure langen Sequenz des IIBV*"
und eine Datei mit der sequenzspezifischen chemischen Verschiebungszuordnung erzeugt (s.
Anhang). Die Zuordnungsdatei wurde im Laufe der multiplen Berechnungen mehrmals
erginzt bzw. gedndert. Die chemischen Verschiebungswerte der verschiedenen NOE-
Spektren wurden aufeinander abgestimmt, so dass nur eine Verschiebungsliste fiir alle
NOESY-Listen benutzt werden konnte. Einige Signale der NOESY-Listen wurden auch

korrigiert, wenn innerhalb einer '’N-Spur Abweichungen festgestellt wurden. Besonders fiir

die gefalteten Signale wurden die Werte des Stickstoffs in allen Listen korrigiert.

CYANA benutzt auch zusétzliche konformationelle Abstandsbeschrinkungen aus anderen
Quellen, die nur fiir die Strukturberechnung benutzt werden und nicht von dem Programm

M . . .
M wurde auch eine Datei mit

gedndert werden konnen. Fiir die Berechnung von IIB
Abstdnden zwischen Wasserstoffbriicken, die aus der Sekundérstruktur-Analyse abgeleitet

wurden, und eine Datei mit Kopplungskonstanten aus [128] verwendet (s. Anhang).

Da von CYANA bis heute kein Manual publiziert wurde, wurden erste Rechnungen zum Test
des Programms durchgefiihrt, wahrend gleichzeitig die sequenzspezifische Zuordnung der
Seitenkette vorangetrieben wurde. Alle Konstanten und programmspezifische Parameter
wurden so gelassen wie im Programm standardméBig definiert, da Optimierungsangaben fiir

das System fehlten.
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Die Datei mit der sequenzspezifischen chemischen Verschiebungszuordnung der 168
Aminosduren besteht aus 2860 Eintragungen, in denen diastereotope und auch Pseudoatome,
aber kein Sauerstoff oder Schwefel, eingeschlossen sind (s. Anhang und Tabelle 5.1). Auch
die Protonen der Sauregruppen (19 Atome) wurden nicht eingeschlossen. IIBM* besteht
letztendlich aus 2688 Atomen. Die letzte Rechnung wurde — auf Grundlage der im CYANA-
Archiv dargestellten Aminosdure-Typen (CY ANA-Library) - mit 1572 zugeordneten und 674
fehlenden Werten durchgefiihrt. 500 dieser fehlenden Zuordnungen sind Atome, die bei
diesen Messungen nicht zugeordnet werden konnen: die Prolin-Stickstoffe (6 Atome),
Sauerstoff-Atome (242 Atome), die Carbonylgruppen der Seitenketten (34 C-Atome),
Methionin-Schwefel (7 Atome), aromatische Atome von Tryptophan, Phenylalanin, Tyrosin
und Histidin (50 C-, 4 N-, 9 H- und 6 Q-Atome (Bezeichnung fiir Pseudoatome)), etc. Das
bedeutet, dass mehr als 90 % der moglich zuordenbaren Protonen, Kohlenstoffe und

Stickstoffe zugeordnet wurden.

Tabelle 5.1: Liste der IIBV*-Atome, die fiir die Rechnung der Zuordnungsrate verwendet
wurde. Die Aminoséduren (AS) werden mit dem Ein-Buchstaben-Kode dargestellt.

IIB"; 168 AS; Programm "seq_in_AS" von Dr. L.H. Gutiérrez: 2860 Eingaben (443 Pseudoatome)

MNo OH C-Terminus

No H N-Terminus

No Siure-H (10D-H"O+9E-H"0O)

No S: (TM )

No 0:242 (I68AS. 65, 12T, 2x10D, 2x9E. 11N, 40, 3Y)
235 N: (T68AS, 3Ix1IR, 1IN, 40Q, 14K, IW, 2x2H)
817 C:

202 C=0 (168AS, IIN-C", 10D-C",40Q-C", 9E-C")
50 C-Arom., (BW, 6x3Y,3x2H, 6x3F)
547 C-Aliph.
168 CA (168AS)
157 CB (168AS-11G)
144 CG (40.6P, TM_9E, 11L. 1TR, 12T, 14K . 2x111, 2x24V)
64 CD (6P, 111 T1R, 14K, 2x11L)
14 CE (14K
18 C-Extras (TM-C5 11TR-C%)
1365 H:
292 HN (162AS,2ZH, 1W, 5x1IR,2x11IN,2x40Q, 3x14K)
21 HO (65,2T,3Y)
36 H-Arom. (3x1W ., 2x2H,5x3F, 4x3Y)
995 H-Aliph.
157 HA (168AS-11G)
22 HAn (11G)
47 HB (24V, 111, 12T)
232 HBn (3x12A, 2x98(168AS-11G-12A-24V-111-12TY))
11 HG (r1Ly
102 HGn (2x7M, 2x6P. 2x1 1R, 2x40, 2x14K, 2x9E)
235 HGnan (6x24V, 5x111, 3x12T)
62 HDn (2x11R,2x14K, 2x6P)
99 HDnn (3x110,6x11L)
2% HEnR (2x14K)
21 H-Extras (3xTM -H")
443 Q:
51 Q-HN (T4K-Q% 2x1IR-Q"™ 1IN-Q® 40Q-0Q")
18 OQ-Arom. (3x3Y,3x3F)
367 Q-Aliph.
11 QA (11G)
1o QB (168AS-11G-24V-111-12T)
51 QG (TM, 6P, 1IR, 40 ,9E. 14K)
82 QGn (2x110, 12T, 2x24V)
il QD (11R, 14K, 6P)
33 QDn (110, 2x11L)
14 QE (14K
35 Q07 (24V,11L)
7 Q-Extras (TM-0Q°)

2860 Eingaben - 443 Pseudoatome + 242 O + 7 8 + 19 Séure-H + 3 Terminal-Atome = 2688 Atom
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Die Anweisungen fiir CYANA [7] empfehlen, dass mindesten 90% der nichtaustauschenden
und Riickgrat-Amidprotonen und mindesten 90% der C- und '’N-chemischen
Verschiebungen zugeordnet werden sollen, um eine erfolgreiche Durchfiihrung von CYANA
zu gewihrleisten. Diese Voraussetzungen wurden, wenn auch knapp, erfiillt. So wurden
sowohl die aliphatischen *C- chemischen Verschiebungen mit mehr als 90 % Zuordnung, als
auch die '’N-chemischen Verschiebungen mit ca. 94 % Zuordnung gewertet. Die
aromatischen Kohlenstoffe wurden nicht zugeordnet, es standen aber auch keine NOEs im C-

aromatischen Bereich zur Verfiigung.

Waihrend bei den HN-Signalen des HSQC die Zuordnung unter 85 % liegt (173 Zuordnungen
von 205 Signalen), wird die Grenze von 90 % erreicht, wenn man nur die nichtaus-
tauschenden Amidsignale betrachtet, d.h. wenn man die 13 Amino-Signale subtrahiert

(Spektrum 5.3, Seite 61).

Tabelle 5.2: Rechnung der Zuordnungsrate der gesamte Anzahl von zuordenbaren Atomen,
der Stickstoffe und der aliphatischen Kohlenstoffe.

1B™*"; Zuordnungsrate 1572 Zuord.
+ 674 fehl. Zuord.
- 500 nicht zuordenbar

1746 mogliche Werte
Zuord. Total: 1572/1746 x 100 = 90 %
500 nicht zuordenbare Atome:
78,242 0, 57N, 34 CO, 50 C-Arom., 18 C-Extras (7 M-C", 11 R-C%), 21 HO,
13 HN (11R, 2H-H"), 9 H-Arom. (5x1W, 2x2H), 21 H-Extras (3x7M-H"),
36 Q-HN (2x11R-Q", 14K-Q%), 6 Q-Arom (3Y, 3F), 7 Q-Extras (7M-Q%).

Zuord. N 235 N Total
- 57 nicht zuordenbar (6P, 3x11R, 14K, 2x2H)

178 N mog.
-8 fehl. Zuord = 170 Zuord.
-3 nicht sicher = 167 Zuord.
170/178 x 100 ~ 96 %
167/178 x 100 ~ 94 %
| Zuord. C-Aliph. 565 C-Aliph. Total
- 18 nicht zuordenbar (7M-C*, 11R-C%)
-36 fehl. Zuord

511 C-Aliph. Zuord.
Zuord. C-Aliph: 511/565 x 100 > 90 %
- C-Extras (TM+11R): 511/547 x 100 ~ 93 %
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Aus der Auswertung des "N-NOESY-HSQC-Spektrums kamen 1954 Signale zustande, die
so flir die ersten Rechnungen benutzt wurden und die stufenweise auf 1303 Signale fiir die
letzten Rechnungen reduziert wurden. Die Analyse dieser Liste ergab 164 HN-Spuren (in
Vergleich zu 184 Signalen im HSQC). Dabei kann man von mindestens 15 iiberlagerten
Signalen ausgehen. Nur 2 Spuren im NOESY-Spektrum konnten am Ende ihren womdoglich

gefalteten HN-Paaren nicht zugeordnet werden (s. Anhang).

Die Analyse der '*C-NOESY-HSQC-Spektren bereitete groBere Schwierigkeiten. Das
Auswerten des ersten verwendeten Spektrums (hchnoesy) ergabt 2335 Signale (s. Tabelle 5.3,
Seite 69, Spalte 1), die nach Eliminierung einiger deutlicher Rauschsignale und Artefakte auf
2052 reduziert werden konnten (Seite 70, Spalte IX). Trotzdem war es wegen der groflen
Anzahl an Uberlagerungen und kleinen Abweichungen nicht méglich, den groBten Teil der
CH-Spuren manuell zuzuordnen. Die Signale von Methionin-CH3®, die schone NOE-Spuren
zeigten, waren wegen der fehlenden Zuordnung nicht fiir die Rechnungen verwendbar (s.

PC-NOESY-HSQC-Tabelle in Anhang, Seite I11-61).

Zwei weitere "C-NOESY-HSQC-Spektren (hchnoesy600 und hchnoesy _last), ab Spalte VII
in Tabelle 5.3, mit groBerer *C-spektraler Breite (138 ppm) wurden auch verwendet. Die
Listen, die aus diesen Spektren fiir die automatische NOE-Zuordnung mit CYANA benutzt
wurden, bestanden letztendlich aus 1742 bzw. 2270 Signalen. Dabei wurden die Bereiche der
aromatische Signale bereits eliminiert, deren Zuordnung fehlte und von denen keine NOE-

Kreuzsignale zu sehen waren.

Auch wenn keine zusdtzliche Information aus dem aromatischen Bereich dieser Spektren
erhalten wurde, wurden sie als Erginzung und zur Fehlerminimierung fiir die CYANA-
Rechnungen verwendet, da sie wegen unterschiedlicher Auflosung und Rausch-Signal-

Verhéltnisse im manchen Bereichen komplementér sind.

Die Empfehlungen der Programmentwickler [7] sagen, dass die Werte der Fehlerfunktion und
der durchschnittlichen Riickgrat-RMSD nach dem ersten CANDID-Zyklus fiir ein gutes
Ergebnis der Rechnungen unter 250 A? bzw. 3,0 A liegen sollten. AuBerdem wird nach dem
letzten Zyklus vorausgesetzt, dass der Wert der Fehlerfunktion unter 10 A liegt und dass

mehr als 80 % der gelisteten Signale zugeordnet wurden.
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Tabelle 5.3: Parameter und Ergebnisse beispielhafter Rechnungen mit CYANA:

Spalte I 11 11 v Vv VI
Test 06.02. 00.07. 28.08. 03.06. 01.10.ns 01.10.gr
Zuordnungsanzahl 1281 1424 1424 1424 1437 1437
Fehlende Zuordnung" 419 304 304 304 293 293
Zuordnungsrate 75 % 82% 82 % 82% 83 % 83 %
Sekundirstrukturbeschrinkungen Nein Nein 52 Nein Nein Nein
Kopplungskonstanten Nein 82 82 82 82 82
Toleranz HX [ppm] 0,02 0,02 0,02 0,02 0,02 0,02
Toleranz H [ppm] 0,02 0,05 0,05 0,05 0,05 0.05
Toleranz X [ppm] 0.50 0,40 0.40 0.40 0.40 0,40
Spektrum HNH HNH HNH HNH HNH
Signalauswertung Intensitiit Intensitiit Intensitit Intensitiit Integral
Gesamte/ zugeordn. Sigm[lch 1356/ 428 1232/ 351 1356/ 430 1362/ 369 1362/ 345
Spektrum HCH HCH HCH HCH
Signalauswertung Integral Integral Intensitit Integral
Gesamte/ zugeordn. Signi’.lll::h 2335/ 209 2250/ 396 2117/313 2117/ 299
Spektrum

Signalauswertung

Gesamte/ zugeordn. Si ;;:nﬂlch

Konformere 100 100 100 100 100 100
Schritte 10 10000 5000 10000 100 100
Durchschnitt Fehlerfunktion [}’\1] 840+£2,19 161041 7024210 339+039 835+1,73 11,66+2,18
Durchschnitt RMSD® [A] 13,84+299 1028 +2,I8 904+155 7,78+322 15,62 1,65 1569+1,86

Verletzte Beschrinkungen

12/ - 3/0 11/2 11/0 24/2 30/ 2
Abstand/ Kopplungskonstante :

" nicht zuordenbaren Atome sind bereit abgezogen
" Anzahl nach dem 7. Zyklus
© fiir die gesamten Schweratome

Die Eingabedateien fiir die erste Rechnung waren nur eine sequenzspezifische
Resonanzzuordnungsliste mit 919 fehlenden und 1281 tatsdchlichen Zuordnungen (75 % H-
und C-Zuordnung) und eine C-NOE-Liste, die aus 2335 Signalen bestand. Mit einer
Toleranz von 0,02 ppm fiir beide H-Dimensionen und von 0,5 ppm fiir die Dimension des
schweren Atoms (im diesen Fall C) wurden im letzten Zyklus nur 209 NOE-Signale
zugeordnet, die ein Konformerenbiindel von 20 Strukturen mit einer durchschnittlichen
Riickgrat-RMSD von 13,45+ 3,13 A und einem durchschnittlichen Wert der Fehlerfunktion
von 8,40 + 2,19 A? lieferten (s. Tabelle 5.3, Spalte I).
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Tabelle 5.3 (Fortsetz.): Parameter und Ergebnisse beispielhafter Rechnungen mit CYANA:

vl
03.10.ns_2
1437
293
83 %
Nein
82
0,02
0,05
0,40
HNH
Intensitit

1362/ 452

HCH_600
Intensitit
1742/ 396
100
10000

3,52+£0,35

9,36+ 1,62

8/0

VI
03.10.gr 2
1437
293
83 %
Nein
82
0,02
0,05
0,40
HNH
Integral
1362/ 457

HCH_600
Integral
1742/ 402
100
10000
5,77+ 0,80

7,37+2,19

24/2

IX
02.12.
1475
267
85 %
52
82
0,02
0,05
0,50
HNH
Intensititsfakt.
1362/ 431
HCH
Intensitit
2052/ 390
HCH_600
Intensitat
1732/ 443
100
10000
34,70 £ 5,54

822+145

123/2

X
09.12
1473
268
85 %
Nein
82
0,03
0,06
0,50
HNH

Intensititsfakt.

1303/ 546
HCH
Intensitit
2055/ 569
HCH_last
Intensitét
2270/ 776
100
8000
21,76 + 1,85
3,64 £031

80/1

X1
24.04.
1572
174
90 %
Nein
82
0,03
0,06
0,50
HNH

Intensititsfakt.

1303/ 535
HCH
Intensitit
2055/ 565
HCH last
Intensitit
2270/ 807
100
8000

22,15+ 3,36

H

743+1.21

122/0

Spalte

Test

Zuordnungsanzahl

Fehlende Zuordnung®
Zuordnungsrate
Sekundirstrukturbeschrinkungen
Kopplungskonstanten
Toleranz HX [ppm]

Toleranz H [ppm]

Toleranz X [ppm]

Spektrum

Signalauswertung

Gesamte/ zugeordn. Si gnulch
Spektrum

Signalauswertung

Gesamte/ zugeordn. Signale”
Spektrum

Signalauswertung

Gesamte/ zugeordn. Signale”
Konformere

Schritte

Durchschnitt Fehlerfunktion [Al]
Durchschnitt RMSD® [A]
Verletzte Beschrinkungen
Abstand/ Kopplungskonstante

* nicht zuordenbaren Atome sind bereit abgezogen

® Anzahl nach dem 7. Zyklus
‘ fiir die gesamten Schweratome

Die Listen mit den konformationellen Strukturparametern der letzten Rechnung sind auch im

Anhang zu finden. Die Listen der NOE-Kreuzsignale aus den 3D-NOESY-Spektren (Seite 56

und 57), wo Lage (chemische Verschiebungswerte) und Volumen der Signale angegeben

werden sollen, wurden auch alternativ mit den Signalintensititswerten statt mit den

Signalvolumina erzeugt (s. Anhang), um zu iiberpriifen, ob Fehler in der Integration einen

Unterschied in den Ergebnissen hervorrufen (vergleich Spalte VII und VIII). Die Werte der

Signalintensititen im '"N-NOESY-HSQC-Spektrum wurden fiir eine weitere Rechnung sogar

mit einem Gewichtungsfaktor aus dem Intensititsunterschied der Signale im '*N-HSQC-

Spektrum variiert [136] (Spalten IX, X, und XI).
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Auch nach vielfachen Anderungen, Korrekturen und Ergéinzungen der Eingabedateien wurden
die Voraussetzungen fiir einen erfolgreichen ersten Zyklus nie erreicht. Eines des besten
Ergebnisses erreichte nach dem letzten Zyklus einen durchschnittlichen Wert der
Fehlerfunktion von 21,76 + 1,85 A*> und eine durchschnittlichen Riickgrat-RMSD von
2.84+0,35 A (Spalte X in Tabelle 5.3). AuBerdem konnte man in keinen Konformeren die

erwarteten Sekundarstrukturelemente erkennen.

Die Listen aus den doppelt heteronuklear editierten NOESY-Spektren (CCH-NOESY und
CNH-NOESY) konnten nicht zusammen mit den anderen NOE-Listen verwendet werden,
denn CYANA unterstiitzt solche Listen nicht. Das Programm wurde so entwickelt, dass
Protonen mindestens zwei Dimensionen besetzen sollen. Es wurde versucht, dieses Hindernis
zu lberwinden, indem man die Werte von C- und H-Paaren in der sequenzspezifischen
Resonanzzuordnungsliste tauschte [137]. Aber der Zuordnungserfolg war so noch niedriger
als mit den normalen Listen. Die gesamte in den verschiedenen Spektren erhaltene

Information konnte man mit CY ANA nicht gemeinsam nutzen.

Aus den Zuordnungslisten der jeweiligen Rechnungen wurden verschiedene Mdglichkeiten zu
Korrektur der Eingabedateien fiir die weiteren Rechnungen herangezogen. Die Zuordnungs-
rate stieg liber 90%; die Toleranzbereiche wurden variiert: eingeschrankt bzw. gelockert,
mehrere Listen aus den gleichen Sortenspektren getrennt bzw. paarweise verwendet. Die
Rechnungen wurden abwechselnd mit und ohne konformationellen Strukturparameterlisten
(Kopplungskonstanten und abgeleitete Abstandseinschrinkungen aus Sekundérstruktur-
elementen) verwendet. Intensitidt und Integrale wurden als Basis fiir die NOE-Abstands-

berechnung verglichen (s. Tabelle 5.3).

Die Verbesserungsmoglichkeiten der Eingabedateien wurden mit den wachsenden
Kenntnissen iiber das Programm nach und nach erweitert. Aber wegen ungeniigender
Informationen {iber die Optimierung der programmeigenen Parameter konnten die
Moglichkeiten zur Verbesserung der Rechnungen nicht ausgeschopft werden. Viele Signale,
die eindeutigen NOEs entsprechen, wurden nach den Programmfilterregeln eliminiert, so dass
nach dem letzten Zyklus keine Zuordnungsrate von mehr als 40 % erreicht wurde. Leider war
es im Rahmen dieser Dissertation nicht moglich, alle diese Parameter und Filter eigenstindig

und kohérent zu optimieren.



Ausblick 72

5.3 Ausblick

Leider war es nicht moglich im Rahmen dieser Doktorarbeit mit den verfiigbaren Daten die

Strukturanalyse des IIBM*"

-Proteins in Losung erfolgreich abzuschlieBen.

Die notwendige Optimierung der Programmparameter des neuen Programms CY ANA konnte
in der Zeit dieser Promotion nicht zu einem befriedigenden Ende gefiihrt werden, zumal
weder ein Manual noch ausreichend Erfahrung und Kenntnisse iiber das Programm vorlagen.
Das Programm CYANA, das hier fiir die NOE-automatische Zuordnung und die Struktur-
berechnung verwendet wurde, wurde mittlerweile durch eine neue, erginzte Version ersetzt

(ATNOS [138]).

Man_proteins in der Zukunft

Weitere Moglichkeiten die Konformationsanalyse des IIB
voranzutreiben wiren entweder eine weitgehend manuelle Zuordnung der NOE-Signale, oder

aber der Einsatz alternativer Programmmodule zur Berechnung.

Auch neue NMR-Techniken konnten in Zukunft eingesetzt werden. Zusammen mit
geeigneten Strategien der Isotopenmarkierung sollten auch neuere TROSY-basierte NMR-
Techniken, RDCs, etc... deutliche Verbesserung der Methodik zu strukturellen
Untersuchungen darstellen. Die Anwendungen der neuen NMR-Techniken erscheinen fiir die

de-novo-Strukturbestimmung deswegen besonders attraktiv.

Forschung ist eine unendliche Geschichte.



Anhang. Omphalotin -1
Anhang
1 NOE-Tabellen von Omphalotin
1.1 Liste der benutzten NOE:s fiir die Strukturberechnung
N. S [ppm] S [ppm] Atom 1 Atom 2 Integral
Atom 1 Atom 2 AS Typ AS Typ 1-2
1 5,30 3,92 Trpl H" Val5 H" 113
2 0,28 10,62 Val2 H” Trpl HY 3,066
3 3,40 9,17 Trpl HP Trpl IS 25,848
4 7,13 9,17 Trpl H*! Trpl gy 2,367
5 7,86 9,17 Trpl 50 Trpl gy 5,3317
6 0,28 9,17 Val2 H" Trpl gy 1,7104
7 0,74 9,17 Val2 H" Trpl SR 0,73536
8 3,92 9,17 Val2 H* Trpl gN 10
9 2,94 9,17 Val2 HMe Trpl HY 3,2229
10 0,94 9,17 Ile3 H Trpl gN 4,9424
11 1,26 9,17 Ile3 H"'? Trpl ISR 3,4851
12 1,75 9,17 Ile3 " Trpl gy 5,5167
13 2,29 9,17 Ile3 H* Trpl gy 1,3649
14 8,62 9,17 Ile3 gy Trpl gy 6,4859
15 3,22 9,17 Val4 HMe Trpl gy 1,87
16 3,31 9,17 Iell HMe Trpl ISR 2,27
17 3,50 9,17 Glyl2 H" Trpl HY 25
18 4,49 9,17 Glyl2 H" Trpl HY 67,538
19 291 8,73 Val5 HMe Vall0 HY 1,231
20 3,03 8,73 Gly9 HYMe Vall0 SR 5,3352
21 3,59 8,73 Gly9 H" Vall0 ISR 54,259
22 4,86 8,73 Gly9 H" Vall0 ISR 63,409
23 2,16 8,73 Vall0 HP Vall0 gN 54,551
24 1,07 8,73 Ilel1 H""? Vall0 aY 2,5748
25 3,31 8,73 Tell HMe Vall0 IS 3,3217
26 3,11 8,73 Gly12 HMe Vall0 ISR 1,6868
27 5,30 8,62 Trpl H" Ile3 HY 22,115
28 3,92 8,62 Val2 H* Ile3 HY 111,05
29 2,15 8,62 Val2 HP Tle3 IS 5,1153
30 0,28 8,62 Val2 H" Ile3 BN 2,9524
31 0,74 8,62 Val2 H"' Tle3 IS 13,728
32 2,94 8,62 Val2 HNMe Tle3 SR 4,6725
33 1,25 8,62 Ile3 H'"? Ile3 SR 21,474
34 1,75 8,62 Ile3 q" Ile3 IS 32,067
35 2,29 8,62 Ile3 HP Tle3 HY 73,637
36 322 8,62 Val4 HMe Ile3 HY 2,9963
37 3,31 8,62 Tell HMe Ile3 HY 13,518
38 3,11 8,62 Gly12 HMe Ile3 gy 2,003
39 4,49 8,62 Gly12 H" Ile3 HY 6,5211
40 0,28 7,37 Val2 H” Trpl H 1,4647
41 5,30 7,86 Trpl H* Trpl H” 23,141
42 3,40 7,86 Trpl P Trpl H? 7,6417
43 3,92 7,86 Val2 H* Trpl H® 4,0109
44 0,74 7,86 Val2 H"' Trpl H? 2,6221
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N. d [ppm] S [ppm] Atom 1 Atom 2 Integral

Atom 1 Atom 2 AS Typ AS Typ 1-2
45 0,28 7,86 Val2 H"” Trpl H? 10,053
46 3,31 7,86 Ilell HMe Trpl H® 0,81783
47 3,50 7,86 Gly12 H® Trpl H* 1,3092
48 4,49 7,86 Gly12 H® Trpl H* 1,1493
49 5,30 7,13 Trpl H® Trpl B! 2,2587
50 3,09 7,13 Trpl HP Trpl H*! 7,0263
51 3,40 7,13 Trpl HP Trpl H*! 13,761
52 0,28 7,13 Val2 H" Trpl B! 5,2502
53 2,94 7,13 Val2 HYMe Trpl H*! 0,77775
54 5,30 0,28 Trpl H* Val2 H” 22,5
55 5,30 0,74 Trpl H* Val2 H" 6,5
56 3,40 0,28 Trpl H* Val2 H” 8,1301
57 3,09 0,28 Trpl H* Val2 H" 3,9936
58 2,94 0,28 Val2 HMe Val2 H" 16,949
59 2,94 0,74 Val2 g Me Val2 H"' 6,0725
60 2,29 0,74 Ile3 H? Val2 H"' 0,70331
61 3,22 0,74 Val4 g Me Val2 H"' 1,7086
62 2,38 0,74 Val4 H* Val2 B 3,78
64 3,31 0,28 Tlel1 HMe Val2 H” 2,1941
65 3,31 0,74 Ilel1 HMe Val2 H" 25,835
66 4,65 1,26 Ile3 H® Ile3 H"'? 21,715
67 4,65 1,75 Ile3 H® Ile3 g 13,176
68 3,21 1,26 Val4 HMe Ile3 H'"? 1,9141
69 4,49 1,26 Gly12 H* Ile3 H'"? 5,13
70 4,49 1,75 Gly12 H* Ile3 IS 7,5513
71 5,21 1,37 Ile8 H® Ile8 Sl 12,735
63 4,69 0,74 Vall0 H® Val2 H"' 3,7418
72 2,91 1,37 Val5 g Me Ile8 Sl 15,224
73 2,91 1,04 Val5 g Me Ile8 H® 11,724
74 2,98 1,11 Ile8 g Me Ile8 H'"? 11,909
75 2,98 1,37 Ile8 HMe Ile8 U 16,626
76 3,03 1,00 Gly9 HNMe Val7 H" 39,575
77 2,91 1,24 Val5 HMe Tlel1 g 2,2602
78 5,33 1,24 Tlel1 H* Ilell S 11,605
79 3,31 1,24 Tlel1 HMe Ilell S 10,829
80 3,31 1,07 Tlel1 HMe Ilel1 H'"? 12,897
81 5,30 2,15 Trpl H® Val2 H* 5,0288
82 4,49 2,29 Gly12 H® Ile3 H* 5,0725
83 4,65 2,38 Ile3 H® Iell H* 3,2382
84 3,31 2,29 lell HMe Ile3 H* 3
85 3,31 2,16 lell HMe Vall0 H* 9,82965
86 2,16 3,31 Vall0 H* Ilel1 HMe Durchschnitt
87 2,94 2,15 Val2 g Me Val2 HP 59,641
88 2,15 2,94 Val2 H* Val2 HMe Durchschnitt
89 2,91 2,21 Val5 HNMe Ie§ H? 55,195
90 2,22 2,91 Ile8 HP Val5 HWMe Durchschnitt
91 2,98 2,33 Gly6 HMe Val7 HP 57,926
92 2,33 2,98 Val7 HP Gly6 HMe Durchschnitt
93 2,98 2,40 Ile8 HMe val5 H? 64,69
94 2,40 2,98 Val5 HP Ile8 HMe Durchschnitt




Anhang. Omphalotin III-3

N. d [ppm] S [ppm] Atom 1 Atom 2 Integral
Atom 1 Atom 2 AS Typ AS Typ 1-2

95 3,22 2,38 Val4 HMe Val4 H? 71,5375
96 2,38 3,22 Val4 HP Val4 HMe Durchschnitt
97 3,31 2,39 Ilel1 HMe Iell H? 59,87
98 2,39 3,31 Ilel1 H* Iell H™Me Durchschnitt
99 5,25 2,91 Val5 H® Val5 H™Me 139,37
100 4,97 2,91 Gly6 H® Val5 HMe 9,8029
101 3,92 2,94 Val2 H® Val2 HMe 10,993
102 5,25 2,98 Val5 H® Ile8 HMe 156,81
103 5,32 2,99 Val7 H® Gly6 HMe 19,92
104 525 2,99 Val5 H* Gly6 HMe 161,91
105 4,97 2,99 Gly6 H® Gly6 g¥Me 73,369
106 3,84 2,99 Gly6 H® Gly6 g¥Me 79,621
107 521 3,03 Ile8 H® Gly9 g™ 78,128
108 4,86 3,03 Gly9 H* Gly9 g™ 12,769
109 3,59 3,03 Gly9 H® Gly9 HMe 55,943
110 4,49 3,11 Gly12 H* Glyl2 HMe 21,565
111 5,32 3,12 Val7 H® Val7 HMe 278,48
112 4,97 3,12 Gly6 H® Val7 HMe 15,552
113 3,84 3,12 Gly6 H* Val7 HMe 87,579
114 5,24 3,21 Val4 H* Val4 HMe 9,4809
115 4,65 3,21 Tle3 H* Val4 HMe 130,64
116 5,33 3,31 Tlel1 H" Ilel1 HWMe 11,441
117 4,69 3,31 Vvall0 H* Ilel1 g¥Me 99,913

1.2 Liste der redundanten NOEs

N. S [ppm] S [ppm] Atom 1 Atom 2 Integral
Atom 1 Atom 2 AS Typ AS Typ 1-2

1 5,31 9,16 Trpl H* Trpl gy 18,422
2 5,30 3,40 Trpl H* Trpl HP 22,389
3 0,28 0,74 Val2 H” Val2 H" 66,276
4 0,75 0,28 Val2 B Val2 H” 60,375
5 3,92 0,28 Val2 H* Val2 H" 22,84
6 3,92 0,75 Val2 H* Val2 H" 35,019
7 3,91 2,15 Val2 H* Val2 H* 14,314
8 4,65 8,60 Ile3 H* Ile3 SR 20,837
9 4,65 2,30 Ile3 H* Ile3 H* 16,314
10 2,29 1,26 Ile3 H* Ile3 H'"? 20,292
11 2,29 1,75 Ile3 H? Ile3 Sl 39,369
12 5,32 2,32 Val7 H* Val7 H? 18,992
13 5,21 2,22 Ile8 H* Ile8 P 19,431
14 2,22 1,38 Tle8 H* Tle8 " 43,432
15 1,38 1,03 Ile8 H" Ile8 H® 95,389
16 4,69 8,72 Vall0 H* Vall0 BN 18,992
17 4,69 2,17 Vall0 H* Vall0 H? 23,323
18 4,69 1,18 Vall0 H* Vall0 H" 62,121
19 2,16 1,18 Vall0 HP Vall0 H" 80,151
20 5,34 2,39 Ilell H* Ilel1 H* 14,408
21 2,38 1,07 Ilell HP Ilel1 H'"? 10,951
22 2,38 1,25 Ilell H* Ilel1 Sl 33,892




Anhang. Omphalotin 111-4
1.3 Nicht benutzte, nicht eindeutige NOEs
) ) Atom 1 Atom 2 Integral
Atom 1 Atom 2 AS Typ AS Typ 1-2

3,09 10,62 1/12 HP/ gNMe Trpl HN 2,4713
3,09 9,16 1/12 HP/ gNMe Trpl ISR 32,143
0,86 8,72 11/4/7 H" Vall0 HY 2,727
1,23 8,72 3/11 H" Vall0 HY 2,1478
2,39 8,60 4/5 H? Ile3 HY 4,8027
2,17 7,86 2/ 10 HP Trpl H? 1,2058
3,09 7,86 1/12 HP/ gNMe Trpl H? 24,269
3,09 1,18 1/12 HF/ HWMe Vall0 HY 20,658
2,15 0,75 2/10 H* Val2 H 66,717
2,15 0,28 2/10 HP Val2 H 49,307
1,18 10,62 Vall0 H Trpl HN® 3,9397
1,18 8,73 Vall0 H Vall0 SO 51,491
1,18 7,37 Vall0 H Trpl H% 2,7886
1,18 7,17 Vall0 H Trpl H" 1,0405
1,18 7,09 Vall0 HY Trpl H® 9,8511
1,18 7,86 Vall0 HY Trpl H? 14,844
1,18 0,74 Vall0 HY Val2 HY 17,101
3,59 1,16 Gly9 H* Vall0 H 4,3696
5,32 1,19 Val7 H* Vall0 H 4,8489
3,30 1,18 Ilel1 HMe Vall0 HY 33,493
5,52 9,16 Trpl HY 5,2488
0,87 8,60 Ile3 HY 7,5771
0,96 8,60 Ile3 gy 14,171
5,52 8,60 Ile3 IS 3,4008
2,91 0,99 Val4 HMe 13,887
2,98 0,98 Gly6 HMe 28,721
3,12 0,98 Val7 HMe 64,256
3,31 0,98 Ilel1 HMe 3,9579
3,21 0,97 Val4 HMe 38,424
4,85 0,97 Gly9 H* 8,7765
3,84 0,90 Gly6 H* 5,3109
3,11 0,89 1/12 HP FMe 29,594
4,97 0,89 Gly6 H* 3,6965
3,21 0,87 Val4 HMe 53,891
4,66 0,86 Ile3 H* 10,838
2,91 0,85 Val5 HMe 21,415
4,86 0,85 Gly9 H* 3,6549
3,31 0,85 lell HMe 11,082
2,32 1,01 Val7 H* 35,0815
2,22 0,97 Ile8 H? 32,204
2,30 0,97 Ile3 H? 27,7725
2,37 0,98 Val4 H* 33,89
2,40 1,00 Val5 HP 31,203
2,39 0,89 Tlel1 H* 31,527
2,37 0,86 Val4 HP 47,8495
2,33 0,87 Val7 HP 36,5345




Anhang. Omphalotin II1-5
14 Als Referenz benutzte NOEs
) ) Atom 1 Atom 2 Integral Integral
Atom 1 Atom 2 AS Typ AS Typ 1-2 2-1
7,13 10,63 Trpl HY Trpl HN 44,04 32,106
7,36 10,63 Trpl H? Trpl H 18,607 17,569
7,85 10,63 Trpl H% Trpl HM® 0,37572 0,15963
7,1 7,86 Trpl H" Trpl H% 32,097 27,176
3,86 4,96 Gly6 H* Gly6 g 55,425 267,07
3,6 4,85 Gly9 H* Gly9 H! 121,35 294,23
3,52 4,48 Gly12 H* Gly12 H! 95,573 187,49
2 IIBM*"-Dateien fiir die Strukturberechnung mit CYANA
2.1 Aminosiuresequenz
#IIBM™ 168 AS
MET 1 ARG+ 35 ALA 69 VAL 103 LYS+ 137
GLY 2 ILE 36 LYS+ 70 LYS+ 104 LYS+ 138
PRO 3 ILE 37 MET 71 ILE 105 LEU 139
ASN 4 VAL 38 ILE 72 THR 106 ASN 140
ASP- 5 VAL 39 ARG+ 73 SER 107 ALA 141
TYR 6 SER 40 VAL 74 VAL 108 ARG+ 142
MET 7 ASP- 41 TYR 75 ASN 109 GLY 143
VAL 8 GLU- 42 ASN 76 VAL 110 ILE 144
ILE 9 VAL 43 ASN 77 GLY 111 GLU- 145
GLY 10 ALA 44 PRO 78 GLY 112 LEU 146
LEU 11 ALA 45 LYS+ 79 MET 113 GLU- 147
ALA 12 ASN 46 TYR 80 ALA 114 VAL 148
ARG+ 13 THR 47 ALA 8l PHE 115 ARG+ 149
ILE 14 VAL 48 GLY 82 ARG+ 116 LYS+ 150
ASP- 15 ARG+ 49 GLU- 83 GLN 117 VAL 151
ASP- 16 LYS+ 50 ARG+ 84 GLY 118 SER 152
ARG+ 17 THR 51 VAL 85 LYS+ 119 THR 153
LEU 18 LEU 52 MET 86 THR 120 ASP- 154
ILE 19 LEU 53 LEU 87 GLN 121 PRO 155
HIS 20 THR 54 LEU 88 VAL 122 LYS+ 156
GLY 21 GLN 55 PHE 89 ASN 123 LEU 157
GLN 22 VAL 56 THR 90 ASN 124 LYS+ 158
VAL 23 ALA 57 ASN 91 ALA 125 MET 159
ALA 24 PRO 58 PRO 92 VAL 126 MET 160
THR 25 PRO 59 THR 93 SER 127 ASP- 161
ARG+ 26 GLY 60 ASP- 94 VAL 128 LEU 162
TRP 27 VAL 6l VAL 95 ASP- 129 ILE 163
THR 28 THR 62 GLU- 96 GLU- 130 SER 164
LYS+ 29 ALA 63 ARG+ 97 LYS+ 131 LYS+ 165
GLU- 30 HIS 64 LEU 98 ASP- 132 ILE 166
THR 31 VAL 65 VAL 99 ILE 133 ASN 167
ASN 32 VAL 66 GLU- 100 GLU- 134 LYS+ 168
VAL 33 ASP- 67 GLY 101 ALA 135
SER 34 VAL 68 GLY 102 PHE 136




Anhang. IIBM". CYANA I11-6

2.2 Chemische Verschiebungen der sequenzspezifischen Resonanzzuordnung
N. & [ppm] Atom  AS N. & [ppm] Atom  AS N. & [ppm] Atom  AS N. & [ppm] Atom _ AS
1 12051 N 1 74 999,00 QD 6 | 147 966 HN 10 | 220 1561 CG2 14
2 792 HN 1 75 999,00 QE 6 | 148 4590 CA 10 | 221 999,00 HG21 14
3 5530 CA 1 76 999,00 QR 6 | 149 409 HAL 10 | 222 999,00 HG22 14
4 405 HA 1 77 999,00 CG 6 | 150 325 HA2 10 | 223 999,00 HG23 14
5 3337 CB 1 78 999,00 CDI 6 | 151 999,00 QA 10 | 224 999,00 CGl 14
6 212 HB2 1 79 999,00 HDI 6 | 152 173,00 C 10 | 225 999,00 HGI2 14
7 205 HB3 1 80 999,00 CEI 6 | 153 11755 N 11| 226 999,00 HGI3Z 14
8 999,00 QB 1 81 999,00 HEI 6 | 154 734 HN 1| 227 148 QGl 14
9 31,00 CG 1 82 999,00 CZ 6 | 155 5505 CA 11| 228 069 QDI 14
10 2,61 HG2 1 83 999,00 CE2 6 | 156 440 HA 11 | 229 1543 CDI 14
11 249 HG3 1 84 999,00 HE2 6 | 157 4544 CB 11| 230 999,00 HDII 14
12 999,00 QG 1 85 999,00 CD2 6 | 158 183 HB2 11| 231 999,00 HDI2 14
13 999,00 QE 1 86 999,00 HD2 6 | 159 141 HB3 11| 232 999,00 HDI3 14
14 999,00 CE 1 87 999,00 HH 6 | 160 999,00 QB 11| 233 17540 C 14
15 999,00 HEI 1 88 177,10 C 6 | 161 27,09 CG 11| 234 12952 N 15
16 999,00 HE2 1 89 122,12 N 7 | 162 124 HG 11 | 235 9,18 HN 15
17 999,00 HE3 1 9 892 HN 7 | 163 084 QDI 11| 236 5344 CA 15
18 17400 C 1 91 56,78 CA 7 | 164 044 QD2 11 | 237 541 HA 15
19 11330 N 2 92 461 HA 7 | 165 2232 CDI 11 | 238 4125 CcB 15
20 925 HN 2 93 3330 CB 7 | 166 999,00 HDIl 11 | 239 292 HB2 15
21 4478 CA 2 94 230 HB2 7 | 167 999,00 HDI2 11 | 240 2,57 HB3 15
22 435 HAI 2 95 2,05 HB3 7 | 168 999,00 HDI3 11 | 241 999,00 QB 15
23 413 HA2 2 96 999,00 QB 7 | 169 2622 CD2 11| 242 999,00 CG 15
24 99900 QA 2 97 2925 CG 7 | 170 999,00 HD21 11 | 243 17640 C 15
25 999,00 C 2 98 291 HG2 7 | 171 999,00 HD22 11 | 244 12488 N 16
26 999,00 N 3 99 221 HG3 7 | 172 999,00 HD23 11 | 245 850 HN 16
27 4925 CD 3| 100 999,00 QG 7 | 173 999,00 QQD 11 | 246 5568 CA 16
28 64,67 CA 3 | 101 999,00 QE 7 | 174 173,00 C 11| 247 414 HA 16
29 445 HA 3| 102 999,00 CE 7 | 175 13236 N 12 | 248 39,00 CB 16
30 3188 CB 3 | 103 999,00 HEI 7 | 176 920 HN 12 | 249 315 HB2 16
31 237 HB2 3 | 104 999,00 HE2 7 | 177 5037 CA 12 | 250 298 HB3 16
32 196 HB3 3 | 105 999,00 HE3 7 | 178 536 HA 12| 251 99900 QB 16
33 999,00 QB 3 | 106 173,70 C 7 | 179 1,53 QB 12 | 252 999,00 CG 16
34 2695 CG 3 | 107 12355 N 8 | 180 1881 CB 12 | 253 17730 C 16
35 2,06 HG2 3 | 108 920 HN 8 | 181 999,00 HBI 12 | 254 11345 N 17
36 2,04 HG3 3 | 109 62,00 CA 8 | 182 999,00 HB2 12 | 255 7,63 HN 17
37 999,00 QG 3| 110 418 HA 8 | 183 999,00 HB3 12 | 256 56,18 CA 17
38 3,71 HD2 3| 111 3254 CB 8 | 184 17380 C 12 | 257 433 HA 17
39 3,67 HD3 3 | 112 2,02 HB 8 | 185 12454 N 13 | 258 2917 CB 17
40 999,00 QD 3| 13 09 QG 8 | 18 923 HN 13 | 259 1,81 HB2 17
41 17820 C 3 | 114 088 QG2 8 | 187 529 CA 13 | 260 1,73 HB3 17
42 11547 N 4 | 115 2060 CGl 8 | 188 591 HA 13 | 261 999,00 QB 17
43 862 HN 4 | 116 999,00 HGIl 8 | 189 3326 CB 13 | 262 2657 CG 17
4 5333 CA 4 | 117 999,00 HGI2 8 | 190 137 HB2 13 | 263 1,65 HG2 17
45 491 HA 4 | 118 999,00 HGI3 8 | 191 120 HB3 13 | 264 1,40 HG3 17
46 3829 CB 4 | 119 2050 CG2 8 | 192 99900 QB 13 | 265 99900 QG 17
47 2,92 HB2 4 | 120 999,00 HG21 8 | 193 27,00 CG 13 | 266 4324 CD 17
48 2,72 HB3 4 | 121 999,00 HG2 8 | 194 161 HG2 13 | 267 297 HD2 17
49 999,00 QB 4 | 122 999,00 HG23 8 | 195 097 HG3 13 | 268 3,18 HD3 17
50 999,00 CG 4 | 123 999,00 QQG 8 | 196 999,00 QG 13 | 269 999,00 QD 17
51 113,25 ND2 4 | 124 171520 C 8 | 197 4324 CD 13 | 270 999,00 NE 17
52 7,63 HD21 4 | 125 12749 N 9 | 198 226 HD2 13 | 271 999,00 HE 17
53 694 HD22 4 | 126 897 HN 9 | 199 223 HD3 13 | 272 999,00 CZ 17
54 999,00 QD2 4 | 127 5998 cA 9 | 200 999,00 QD 13 | 273 999,00 NHI 17
55 17530 C 4 | 128 429 HA 9 | 201 999,00 NE 13 | 274 999,00 HHIl 17
56 119,40 N 5 | 129 3500 CB 9 | 202 999,00 HE 13 | 275 999,00 HHI2Z 17
57 7,88 HN 5 | 130 222 HB 9 | 203 999,00 CZ 13 | 276 999,00 QHI 17
58 5518 CA 5 | 131 08 QG2 9 | 204 999,00 NHI 13 | 277 999,00 NH2 17
59 459 HA 5| 132 1758 CG2 9 | 205 999,00 HHI1 13 | 278 99900 HH21 17
60 41,74 CB 5 | 133 999,00 HG21 9 | 206 999,00 HHI2 13 | 279 999,00 HH22 17
61 261 HB2 5 | 134 999,00 HG22 9 | 207 999,00 QHI 13 | 280 999,00 QH2 17
62 243 HB3 5 | 135 999,00 HG23 9 | 208 99900 NH2 13 | 281 17660 C 17
63 999,00 QB 5 | 136 2675 CGl 9 | 209 999,00 HH21 13 | 282 11629 N 18
64 999,00 CG 5 | 137 147 HGI2 9 | 210 999,00 HH22 13 | 283 841 HN 18
65 173,00 C 5 | 138 125 HGI3 9 | 211 99900 QH2 13 | 284 5678 CA 18
66 11525 N 6 | 139 999,00 QGI 9 | 212 17510 C 13 | 285 3,66 HA 18
67 7,07 HN 6 | 140 069 QDI 9 | 213 1258 N 14 | 286 3964 CB 18
68 57,67 CA 6 | 141 11,66 CDI 9 | 214 912 HN 14 | 287 222 HB2 18
69 461 HA 6 | 142 999,00 HDIl 9 | 215 5998 CA 14 | 288 095 HB3 18
70 39,76 CB 6 | 143 999,00 HDI2 9 | 216 449 HA 14 | 289 999,00 QB 18
71 3,06 HB2 6 | 144 999,00 HDIZ 9 | 217 39,03 CB 14 | 200 2641 CG 18
72 3,03 HB3 6 | 145 176,10 C 9 | 218 1,69 HB 14 | 291 086 HG 18
73 999,00 QB 6 | 146 11932 N 10 | 219 079 QG2 14 | 292 083 QDI 18




Anhang. IIBM". CYANA I1-7

N. & [ppm] Atom AS N. & [ppm] Atom AS N. & [ppm] Atom AS N. & [ppm] Atom  AS
293 0,80 QD2 18 369 65,63 CA 23 445 999,00 CDI 27 521 22,51 CG2 31
294 23,11 CDI 18 370 3,62 HA 23 446 999,00 CD2 27 522 999,00 HG21 31
295 999,00 HDI1 18 371 31,30 CB 23 447 999,00 CE3 27 523 999,00 HG22 31
296 999,00 HDI12 18 372 1,62 HB 23 448 999,00 CE2 27 524 999,00 HG23 31
297 999,00 HDI3 18 373 0,83 QGl 23 449 127,61 NE1 27 525 174,80 C 31
298 2246 CD2 18 374 0,94 QG2 23 450 999,00 HDI 27 526 120,42 N 32
299 999,00 HD21 18 375 22,51 CGl 23 451 999,00 HE3 27 527 7,82 HN 32
300 999,00 HD22 18 376 999,00 HGI1 23 452 999,00 CZ3 27 528 53,94 CA 32
301 999,00 HD23 18 377 999,00 HGI2 23 453 999,00 CZ2 27 529 4,56 HA 32
302 999,00 QQD 18 378 999,00 HGI3 23 454 9,95 HEI 27 530 37,02 CB 32
303 174,50 C 18 379 21,60 CG2 23 455 999,00 HZ3 27 531 2,56 HB2 32
304 119,72 N 19 380 999,00 HG21 23 456 999,00 CH2 27 532 3,19 HB3 32
305 6,61 HN 19 381 999,00 HG22 23 457 999,00 HZ2 27 533 999,00 QB 32
306 61,96 CA 19 382 999,00 HG23 23 458 999,00 HH2 27 534 999,00 CG 32
307 3,77 HA 19 383 999,00 QQG 23 459 179,60 C 27 535 111,50 ND2 32
308 36,81 CB 19 384 177,40 C 23 460 114,65 N 28 536 7,56 HD21 32
309 1,81 HB 19 385 117,99 N 24 461 7,92 HN 28 537 6,79 HD22 32
310 0,70 QG2 19 386 7,58 HN 24 462 6639 CA 28 538 999,00 QD2 32
311 18,07 CG2 19 387 5481 CA 24 463 3,82 HA 28 539 175,00 C 32
312 999,00 HG21 19 388 412 HA 24 464 68,37 CB 28 540 110,68 N 33
313 999,00 HG22 19 389 1,40 QB 24 465 4,14 HB 28 541 7,30 HN 33
314 999,00 HG23 19 390 18,32 CB 24 466 1,19 QG2 28 542 59,98 CA 33
315 999,00 CGl 19 391 999,00 HB1 24 467 999,00 HG1 28 543 461 HA 33
316 999,00 HGI12 19 392 999,00 HB2 24 468 2234 CG2 28 544 33,85 CB 33
317 999,00 HGI3 19 393 999,00 HB3 24 469 999,00 HG21 28 545 2,35 HB 33
318 999,00 QGl 19 394 179,10 C 24 470 999,00 HG22 28 546 0,80 QGI 33
319 0,69 QDI 19 395 111,30 N 25 471 999,00 HG23 28 547 0,92 QG2 33
320 12,89 CDI 19 396 7,91 HN 25 472 176,10 C 28 548 21,03 CGl 33
321 999,00 HDI1 19 397 63,68 CA 25 473 121,78 N 29 549 999,00 HGI1 33
322 999,00 HDI2 19 398 4,11 HA 25 474 7,52 HN 29 550 999,00 HGI2 33
323 999,00 HDI3 19 399 69,11 CB 25 475 58,75 CA 29 551 999,00 HGI3 33
324 999,00 C 19 400 425 HB 25 476 422 HA 29 552 20,78 CG2 33
325 12221 N 20 401 122 QG2 25 477 32,04 CB 29 553 999,00 HG21 33
326 7,13 HN 20 402 999,00 HG1 25 478 999,00 HB2 29 554 999,00 HG22 33
327 54,07 CA 20 403 21,52 CG2 25 479 999,00 HB3 29 555 999,00 HG23 33
328 4,83 HA 20 404 999,00 HG21 25 480 1,92 QB 29 556 999,00 QQG 33
329 31,63 CB 20 405 999,00 HG22 25 481 2430 CG 29 557 17540 C 33
330 3,17 HB2 20 406 999,00 HG23 25 482 999,00 HG2 29 558 112,64 N 34
331 3,07 HB3 20 407 175,50 C 25 483 999,00 HG3 29 559 8,92 HN 34
332 999,00 QB 20 408 121,80 N 26 484 1,48 QG 29 560 58,26 CA 34
333 999,00 CG 20 409 8,05 HN 26 485 28,80 CD 29 561 488 HA 34
334 999,00 NDI 20 410 5924 CA 26 486 999,00 HD2 29 562 64,39 CB 34
335 999,00 CD2 20 411 422 HA 26 487 999,00 HD3 29 563 426 HB2 34
336 999,00 HDI 20 412 3030 CB 26 488 1,70 QD 29 564 3,88 HB3 34
337 999,00 CEI 20 413 999,00 HB2 26 489 41,98 CE 29 565 999,00 QB 34
338 999,00 NE2 20 414 999,00 HB3 26 490 999,00 HE2 29 566 999,00 HG 34
339 999,00 HD2 20 415 1,95 QB 26 491 999,00 HE3 29 567 174,60 C 34
340 999,00 HEI 20 416 999,00 CG 26 492 3,00 QE 29 568 120,54 N 35
341 999,00 C 20 417 999,00 HG2 26 493 999,00 NZ 29 569 7,45 HN 35
342 119,75 N 21 418 999,00 HG3 26 494 999,00 HZ1 29 570 54,93 CA 35
343 8,15 HN 21 419 1,87 QG 26 495 999,00 HZ2 29 571 548 HA 35
344 4446 CA 21 420 42,97 CD 26 496 999,00 HZ3 29 572 35,03 CB 35
345 448 HAI 21 421 999,00 HD2 26 497 999,00 QZ 29 573 999,00 HB2 35
346 4,02 HA2 21 422 999,00 HD3 26 498 180,10 C 29 574 999,00 HB3 35
347 999,00 QA 21 423 3,13 QD 26 499 117,93 N 30 575 1,66 QB 35
348 999,00 C 21 424 999,00 NE 26 500 8,38 HN 30 576 999,00 CG 35
349 999,00 N 22 425 999,00 HE 26 501 58,50 CA 30 577 999,00 HG2 35
350 999,00 HN 22 426 999,00 CZ 26 502 4,08 HA 30 578 999,00 HG3 35
351 59,49 CA 22 427 999,00 NHI 26 503 29,90 CB 30 579 1,62 QG 35
352 438 HA 22 428 999,00 HHI1 26 504 999,00 HB2 30 580 42,99 CD 35
353 31,61 CB 22 429 999,00 HHI12 26 505 999,00 HB3 30 581 999,00 HD2 35
354 999,00 HB2 22 430 999,00 QHI 26 506 1,96 QB 30 582 999,00 HD3 35
355 999,00 HB3 22 431 999,00 NH2 26 507 36,11 CG 30 583 2,49 QD 35
356 2,31 QB 22 432 999,00 HH21 26 508 999,00 HG2 30 584 999,00 NE 35
357 999,00 CG 22 433 999,00 HH22 26 509 999,00 HG3 30 585 999,00 HE 35
358 2,83 HG2 22 434 999,00 QH2 26 510 2,31 QG 30 586 999,00 CZ 35
359 2,36 HG3 22 435 178,40 C 26 511 999,00 CD 30 587 999,00 NHI 35
360 999,00 QG 22 436 116,46 N 27 512 178,30 C 30 588 999,00 HHI1 35
361 999,00 CD 22 437 827 HN 27 513 106,00 N 31 589 999,00 HHI2 35
362 111,42 NE2 22 438 61,71 CA 27 514 7,57 HN 31 590 999,00 QHI 35
363 6,97 HE21 22 439 440 HA 27 515 62,20 CA 31 591 999,00 NH2 35
364 6,64 HE22 22 440 29,17 CB 27 516 4,52 HA 31 592 999,00 HH21 35
365 999,00 QE2 22 441 3,18 HB2 27 517 69,60 CB 31 593 999,00 HH22 35
366 179,60 C 22 442 3,35 HB3 27 518 4,18 HB 31 594 999,00 QH2 35
367 119,80 N 23 443 999,00 QB 27 519 1,51 QG2 31 595 174,70 C 35
368 8,23 HN 23 444 999,00 CG 27 520 999,00 HGI 31 596 12420 N 36




Anhang. IIBM". CYANA I11-8

N. & [ppm] Atom AS N. & [ppm] Atom AS N. & [ppm] Atom AS N. & [ppm] Atom  AS
597 9,06 HN 36 673 175,10 C 39 749 437 HA 46 825 999,00 HB3 50
598 59,98 CA 36 674 118,44 N 40 750 41,50 CB 46 826 1,92 QB 50
599 483 HA 36 675 8,52 HN 40 751 2,45 HB2 46 827 2445 CG 50
600 41,49 CB 36 676 57,76 CA 40 752 3,57 HB3 46 828 999,00 HG2 50
601 1,44 HB 36 677 440 HA 40 753 999,00 QB 46 829 999,00 HG3 50
602 0,70 QG2 36 678 63,93 CB 40 754 999,00 CG 46 830 1,44 QG 50
603 17,67 CG2 36 679 3,83 HB2 40 755 999,00 ND2 46 831 29,00 CD 50
604 999,00 HG21 36 680 3,22 HB3 40 756 999,00 HD21 46 832 999,00 HD2 50
605 999,00 HG22 36 681 999,00 QB 40 757 999,00 HD22 46 833 999,00 HD3 50
606 999,00 HG23 36 682 999,00 HG 40 758 999,00 QD2 46 834 1,70 QD 50
607 26,70 CGl 36 683 17420 C 40 759 175,00 C 46 835 4235 CE 50
608 1,07 HGI2 36 684 132,83 N 41 760 119,15 N 47 836 999,00 HE2 50
609 1,48 HGI3 36 685 9,85 HN 41 761 8,27 HN 47 837 999,00 HE3 50
610 999,00 QGl 36 686 57,42 CA 41 762 66,39 CA 47 838 3,00 QE 50
611 0,70 QD1 36 687 3,75 HA 41 763 3,80 HA 47 839 999,00 NZ 50
612 13,63 CDI 36 688 4548 CB 41 764 68,61 CB 47 840 999,00 HZI 50
613 999,00 HDIl 36 689 2,19 HB2 41 765 421 HB 47 841 999,00 HZ2 50
614 999,00 HDI2 36 690 1,87 HB3 41 766 1,28 QG2 47 842 999,00 HZ3 50
615 999,00 HDI3 36 691 999,00 QB 41 767 999,00 HGI 47 843 999,00 QZ 50
616 174,60 C 36 692 999,00 CG 41 768 21,77 CG2 47 844 178,30 C 50
617 126,72 N 37 693 999,00 C 41 769 999,00 HG21 47 845 116,15 N 51
618 9,27 HN 37 694 122,12 N 42 770 999,00 HG22 47 846 7,76 HN 51
619 60,00 CA 37 695 8,02 HN 42 771 999,00 HG23 47 847 66,39 CA 51
620 4,72 HA 37 696 57,20 CA 42 772 176,70 C 47 848 3,96 HA 51
621 3925 CB 37 697 4,10 HA 42 773 122,88 N 48 849 68,86 CB 51
622 1,69 HB 37 698 32,62 CB 42 774 8,13 HN 48 850 433 HB 51
623 0,66 QG2 37 699 2,17 HB2 42 775 66,39 CA 48 851 1,22 QG2 51
624 19,00 CG2 37 700 2,05 HB3 42 776 3,75 HA 48 852 999,00 HGI 51
625 999,00 HG21 37 701 999,00 QB 42 777 31,55 CB 48 853 21,28 CG2 51
626 999,00 HG22 37 702 34,10 CG 42 778 2,15 HB 48 854 999,00 HG21 51

627 999,00 HG23 37 703 999,00 HG2 42 779 0,96 QGI1 48 855 999,00 HG22 51
628 27,00 CGl1 37 704 999,00 HG3 42 780 1,03 QG2 48 856 999,00 HG23 51

629 1,27 HGI2 37 705 2,50 QG 42 781 19,36 CGl1 48 857 176,40 C 51
630 0,59 HGI3 37 706 999,00 CD 42 782 999,00 HGII 48 858 12235 N 52
631 999,00 QGI1 37 707 17840 C 42 783 999,00 HGI2 48 859 7,76 HN 52
632 0,41 QDI 37 708 120,71 N 43 784 999,00 HGI3 48 860 57,39 CA 52
633 13,15 CDI1 37 709 7,77 HN 43 785 20,04 CG2 48 861 4,13 HA 52
634 999,00 HDII 37 710 66,64 CA 43 786 999,00 HG21 48 862 40,84 CB 52
635 999,00 HDI12 37 711 3,75 HA 43 787 999,00 HG22 48 863 2,03 HB2 52
636 999,00 HDI13 37 712 32,37 CB 43 788 999,00 HG23 48 864 1,30 HB3 52
637 17520 C 37 713 1,92 HB 43 789 999,00 QQG 48 865 999,00 QB 52
638 128,42 N 38 714 0,92 QGl1 43 790 178,30 C 48 866 26,70 CG 52
639 9,15 HN 38 715 1,09 QG2 43 791 121,06 N 49 867 1,83 HG 52
640 61,71 CA 38 716 20,29 CGl 43 792 7,74 HN 49 868 999,00 QDI 52
641 4,21 HA 38 717 999,00 HGII 43 793 59,49 CA 49 869 999,00 QD2 52
642 32,00 CB 38 718 999,00 HGI2 43 794 3,97 HA 49 870 24,33 CDI 52
643 2,22 HB 38 719 999,00 HGI13 43 795 31,20 CB 49 871 999,00 HDI1 52

644 0,82 QGI1 38 720 999,00 CG2 43 796 1,81 HB2 49 872 999,00 HDI12 52
645 0,97 QG2 38 721 999,00 HG21 43 797 1,71 HB3 49 873 999,00 HDI13 52

646 21,03 CGl1 38 722 999,00 HG22 43 798 999,00 QB 49 874 2433 CD2 52
647 999,00 HGI1 38 723 999,00 HG23 43 799 27,80 CG 49 875 999,00 HD21 52
648 999,00 HGI2 38 724 999,00 QQG 43 800 999,00 HG2 49 876 999,00 HD22 52
649 999,00 HGI3 38 725 17440 C 43 801 999,00 HG3 49 877 999,00 HD23 52
650 999,00 CG2 38 726 120,08 N 44 802 1,79 QG 49 878 0,87 QQD 52
651 999,00 HG21 38 727 7,92 HN 44 803 43,96 CD 49 879 179,70 C 52
652 999,00 HG22 38 728 54,81 CA 44 804 999,00 HD2 49 880 118,12 N 53
653 999,00 HG23 38 729 3,74 HA 44 805 999,00 HD3 49 881 8,03 HN 53
654 999,00 QQG 38 730 1,36 QB 44 806 3,16 QD 49 882 57,46 CA 53
655 173,70 C 38 731 17,58 CB 44 807 999,00 NE 49 883 4,05 HA 53
656 12996 N 39 732 999,00 HBI 44 808 999,00 HE 49 884 41,99 CB 53
657 8,62 HN 39 733 999,00 HB2 44 809 999,00 Cz 49 885 1,86 HB2 53
658 59,98 CA 39 734 999,00 HB3 44 810 999,00 NHI 49 886 1,22 HB3 53
659 4,50 HA 39 735 178,00 C 44 811 999,00 HHII 49 887 999,00 QB 53
660 30,65 CB 39 736 116,82 N 45 812 999,00 HHI2 49 888 26,65 CG 53
661 1,62 HB 39 737 6,93 HN 45 813 999,00 QHI 49 889 0,76 HG 53
662 0,49 QGI1 39 738 52,09 CA 45 814 999,00 NH2 49 890 999,00 QD1 53
663 0,70 QG2 39 739 439 HA 45 815 999,00 HH21 49 891 999,00 QD2 53
664 20,78 CGl1 39 740 1,48 QB 45 816 999,00 HH22 49 892 2447 CDI1 53
665 999,00 HGII 39 741 18,81 CB 45 817 999,00 QH2 49 893 999,00 HDI1 53
666 999,00 HGI2 39 742 999,00 HBI 45 818 17890 C 49 894 999,00 HDI12 53
667 999,00 HGI3 39 743 999,00 HB2 45 819 118,05 N 50 895 999,00 HDI13 53
668 21,28 CG2 39 744 999,00 HB3 45 820 8,74 HN 50 896 24,47 CD2 53
669 999,00 HG21 39 745 176,70 C 45 821 60,30 CA 50 897 999,00 HD21 53
670 999,00 HG22 39 746 121,16 N 46 822 3,83 HA 50 898 999,00 HD22 53
671 999,00 HG23 39 747 7,55 HN 46 823 31,55 CB 50 899 999,00 HD23 53

672 999,00 QQG 39 748 52,10 CA 46 824 999,00 HB2 50 900 0,87 QQD 53



Anhang. IIBM". CYANA I11-9

N. & [ppm] Atom AS N. & [ppm] Atom AS N. & [ppm] Atom AS N. & [ppm] Atom  AS
901 177,90 C 53 977 999,00 N 59 1053 999,00 CE1 64 1129 999,00 HB2 69
902 106,64 N 54 978 49,88 CD 59 1054 999,00 NE2 64 1130 999,00 HB3 69
903 7,48 HN 54 979 63,93 CA 59 1055 999,00 HD2 64 1131 181,50 C 69
904 64,42 CA 54 980 433 HA 59 1056 999,00 HEI 64 1132 120,68 N 70
905 3,96 HA 54 981 3140 CB 59 1057 173,60 C 64 1133 8,42 HN 70
906 69,35 CB 54 982 2,28 HB2 59 1058 122,52 N 65 1134 59,00 CA 70
907 438 HB 54 983 1,88 HB3 59 1059 8,87 HN 65 1135 3,98 HA 70
908 127 QG2 54 984 999,00 QB 59 1060 60,97 CA 65 1136 32,40 CB 70
909 999,00 HGI 54 985 2732 CG 59 1061 5,00 HA 65 1137 999,00 HB2 70
910 21,28 CG2 54 986 2,07 HG2 59 1062 33,60 CB 65 1138 999,00 HB3 70
911 999,00 HG21 54 987 2,03 HG3 59 1063 1,87 HB 65 1139 1,84 QB 70
912 999,00 HG22 54 988 999,00 QG 59 1064 0,83 QGl 65 1140 999,00 CG 70
913 999,00 HG23 54 989 3,82 HD2 59 1065 0,70 QG2 65 1141 999,00 HG2 70
914 176,70 C 54 990 3,56 HD3 59 1066 20,54 CGl 65 1142 999,00 HG3 70
915 119,25 N 55 991 999,00 QD 59 1067 999,00 HGI1 65 1143 999,00 QG 70
916 7,62 HN 55 992 178,30 C 59 1068 999,00 HGI2 65 1144 999,00 CD 70
917 57,52 CA 55 993 111,63 N 60 1069 999,00 HGI3 65 1145 999,00 HD2 70
918 433 HA 55 994 8,72 HN 60 1070 20,54 CG2 65 1146 999,00 HD3 70
919 28,59 CB 55 995 4550 CA 60 1071 999,00 HG21 65 1147 999,00 QD 70
920 1,96 HB2 55 996 4,16 HAI 60 1072 999,00 HG22 65 1148 999,00 CE 70
921 1,68 HB3 55 997 3,72 HA2 60 1073 999,00 HG23 65 1149 999,00 HE2 70
922 999,00 QB 55 998 999,00 QA 60 1074 999,00 QQG 65 1150 999,00 HE3 70
923 33,82 CG 55 999 173,80 C 60 1075 175,00 C 65 1151 999,00 QE 70
924 2,74 HG2 55 1000 120,62 N 61 1076 120,48 N 66 1152 999,00 NZ 70
925 2,59 HG3 55 1001 7,81 HN 61 1077 922 HN 66 1153 999,00 HZI 70
926 999,00 QG 55 1002 59,98 CA 61 1078 58,41 CA 66 1154 999,00 HZ2 70
927 999,00 CD 55 1003 4,61 HA 61 1079 4,78 HA 66 1155 999,00 HZ3 70
928 111,50 NE2 55 1004 34,10 CB 61 1080 36,07 CB 66 1156 999,00 QZ 70
929 7,39 HE21 55 1005 1,96 HB 61 1081 2,13 HB 66 1157 17820 C 70
930 6,80 HE22 55 1006 0,75 QGl 61 1082 0,77 QGl 66 1158 119,12 N 71
931 999,00 QE2 55 1007 999,00 QG2 61 1083 0,69 QG2 66 1159 8,38 HN 71
932 17730 C 55 1008 20,78 CGl 61 1084 21,77 CGl 66 1160 56,60 CA 71
933 113,11 N 56 1009 999,00 HG11 61 1085 999,00 HGI1 66 1161 448 HA 71
934 7,33 HN 56 1010 999,00 HGI2 61 1086 999,00 HGI2 66 1162 31,38 CB 71
935 61,22 CA 56 1011 999,00 HGI3 61 1087 999,00 HGI3 66 1163 1,90 HB2 71
936 438 HA 56 1012 999,00 CG2 61 1088 20,29 CG2 66 1164 1,83 HB3 71
937 31,63 CB 56 1013 999,00 HG21 61 1089 999,00 HG21 66 1165 999,00 QB 71
938 231 HB 56 1014 999,00 HG22 61 1090 999,00 HG22 66 1166 3421 CG 71

939 0,92 QGI1 56 1015 999,00 HG23 61 1091 999,00 HG23 66 1167 999,00 HG2 71
940 0,96 QG2 56 1016 999,00 QQG 61 1092 999,00 QQG 66 1168 999,00 HG3 71

941 20,78 CG1 56 1017 173,30 C 61 1093 172,80 C 66 1169 3,03 QG 71
942 999,00 HGI1 56 1018 117,16 N 62 1094 118,40 N 67 1170 999,00 QE 71
943 999,00 HGI2 56 1019 7,72 HN 62 1095 7,66 HN 67 1171 999,00 CE 71
944 999,00 HGI3 56 1020 61,22 CA 62 1096 51,95 CA 67 1172 999,00 HEI 71
945 19,30 CG2 56 1021 4,44 HA 62 1097 4,40 HA 67 1173 999,00 HE2 71
946 999,00 HG21 56 1022 69,85 CB 62 1098 41,00 CB 67 1174 999,00 HE3 71
947 999,00 HG22 56 1023 4,03 HB 62 1099 3,57 HB2 67 1175 177,80 C 71
948 999,00 HG23 56 1024 1,14 QG2 62 1100 2,49 HB3 67 1176 119,26 N 72
949 999,00 QQG 56 1025 999,00 HGI 62 1101 999,00 QB 67 1177 7,73 HN 72
950 17490 C 56 1026 21,60 CG2 62 1102 999,00 CG 67 1178 66,39 CA 72
951 12480 N 57 1027 999,00 HG21 62 1103 175,10 C 67 1179 3,40 HA 72
952 7,21 HN 57 1028 999,00 HG22 62 1104 119,38 N 68 1180 37,84 CB 72
953 50,62 CA 57 1029 999,00 HG23 62 1105 8,36 HN 68 1181 2,01 HB 72
954 4,17 HA 57 1030 172,70 C 62 1106 67,87 CA 68 1182 0,93 QG2 72
955 1,31 QB 57 1031 125,66 N 63 1107 3,20 HA 68 1183 17,09 CG2 72
956 17,33 CB 57 1032 8,48 HN 63 1108 31,38 CB 68 1184 999,00 HG21 72
957 999,00 HBI 57 1033 49,63 CA 63 1109 2,05 HB 68 1185 999,00 HG22 72
958 999,00 HB2 57 1034 5,71 HA 63 1110 0,79 QG1 68 1186 999,00 HG23 72
959 999,00 HB3 57 1035 1,09 QB 63 1111 0,93 QG2 68 1187 999,00 CG1 72
960 174,40 C 57 1036 21,77 CB 63 1112 21,54 CGl1 68 1188 999,00 HGI2 72
961 999,00 N 58 1037 999,00 HBI 63 1113 999,00 HGI1 68 1189 999,00 HGI13 72
962 49,40 CD 58 1038 999,00 HB2 63 1114 999,00 HGI12 68 1190 999,00 QGl1 72
963 61,17 CA 58 1039 999,00 HB3 63 1115 999,00 HGI3 68 1191 0,88 QDI 72
964 4,68 HA 58 1040 175,60 C 63 1116 999,00 CG2 68 1192 12,66 CDI1 72
965 30,24 CB 58 1041 118,30 N 64 1117 999,00 HG21 68 1193 999,00 HDI11 72
966 2,39 HB2 58 1042 8,51 HN 64 1118 999,00 HG22 68 1194 999,00 HDI12 72
967 1,86 HB3 58 1043 54,07 CA 64 1119 999,00 HG23 68 1195 999,00 HDI13 72
968 999,00 QB 58 1044 4,78 HA 64 1120 999,00 QQG 68 1196 178,00 C 72
969 26,87 CG 58 1045 33,36 CB 64 1121 177,30 C 68 1197 11824 N 73
970 2,08 HG2 58 1046 3,09 HB2 64 1122 119,85 N 69 1198 7,62 HN 73
971 1,87 HG3 58 1047 2,69 HB3 64 1123 8,51 HN 69 1199 59,98 CA 73
972 999,00 QG 58 1048 999,00 QB 64 1124 5530 CA 69 1200 422 HA 73
973 3,61 HD2 58 1049 999,00 CG 64 1125 397 HA 69 1201 30,30 CB 73
974 3,26 HD3 58 1050 999,00 NDI1 64 1126 1,40 QB 69 1202 999,00 HB2 73
975 999,00 QD 58 1051 999,00 CD2 64 1127 17,33 CB 69 1203 999,00 HB3 73

976 999,00 C 58 1052 999,00 HDI 64 1128 999,00 HBI 69 1204 1,93 QB 73



Anhang. IIBM". CYANA I11-10

N. & [ppm] Atom AS N. & [ppm] Atom AS N. & [ppm] Atom AS N. & [ppm] Atom  AS
1205 3345 CG 73 1281 7,82 HN 77 1357 999,00 HH 80 1433 999,00 HG23 85
1206 999,00 HG2 73 1282 50,37 CA 77 1358 174,40 C 80 1434 999,00 QQG 85
1207 999,00 HG3 73 1283 510 HA 77 1359 121,42 N 81 1435 17520 C 85
1208 2,18 QG 73 1284 40,01 CB 77 1360 7,12 HN 81 1436 124,67 N 86
1209 4345 CD 73 1285 2,92 HB2 77 1361 54,07 CA 81 1437 8,75 HN 86
1210 999,00 HD2 73 1286 3,65 HB3 77 1362 3,37 HA 81 1438 53,08 CA 86
1211 999,00 HD3 73 1287 999,00 QB 77 1363 1,35 QB 81 1439 532 HA 86
1212 322 QD 73 1288 999,00 CG 77 1364 18,56 CB 81 1440 36,32 CB 86
1213 999,00 NE 73 1289 999,00 ND2 77 1365 999,00 HBI 81 1441 999,00 HB2 86
1214 999,00 HE 73 1290 999,00 HD21 77 1366 999,00 HB2 81 1442 999,00 HB3 86
1215 999,00 CZ 73 1291 999,00 HD22 77 1367 999,00 HB3 81 1443 2,05 QB 86
1216 999,00 NHI 73 1292 999,00 QD2 77 1368 179,50 C 81 1444 30,40 CG 86
1217 999,00 HHI1 73 1293 999,00 C 77 1369 110,72 N 82 1445 2,40 HG2 86
1218 999,00 HHI2 73 1294 999,00 N 78 1370 7,99 HN 82 1446 1,88 HG3 86
1219 999,00 QHI 73 1295 31,35 CD 78 1371 4550 CA 82 1447 999,00 QG 86
1220 999,00 NH2 73 1296 63,93 CA 78 1372 422 HAI 82 1448 999,00 QE 86
1221 999,00 HH21 73 1297 449 HA 78 1373 3,66 HA2 82 1449 999,00 CE 86
1222 999,00 HH22 73 1298 31,89 CB 78 1374 999,00 QA 82 1450 999,00 HEI 86
1223 999,00 QH2 73 1299 2,18 HB2 78 1375 174,10 C 82 1451 999,00 HE2 86
1224 18030 C 73 1300 1,98 HB3 78 1376 122,48 N 83 1452 999,00 HE3 86
1225 122,01 N 74 1301 999,00 QB 78 1377 8,10 HN 83 1453 174,00 C 86
1226 891 HN 74 1302 2626 CG 78 1378 5727 CA 83 1454 126,40 N 87
1227 66,13 CA 74 1303 1,96 HG2 78 1379 421 HA 83 1455 9,05 HN 87
1228 3,77 HA 74 1304 1,86 HG3 78 1380 30,50 CB 83 1456 52,61 CA 87
1229 31,63 CB 74 1305 999,00 QG 78 1381 2,09 HB2 83 1457 533 HA 87
1230 224 HB 74 1306 3,85 HD2 78 1382 2,05 HB3 83 1458 44,16 CB 87
1231 0,62 QGI 74 1307 3,99 HD3 78 1383 999,00 QB 83 1459 1,75 HB2 87
1232 0,93 QG2 74 1308 999,00 QD 78 1384 36,81 CG 83 1460 1,01 HB3 87
1233 20,80 CGl 74 1309 177,80 C 78 1385 225 HG2 83 1461 999,00 QB 87
1234 999,00 HGI1 74 1310 121,82 N 79 1386 2,15 HG3 83 1462 2727 CG 87
1235 999,00 HGI2 74 1311 8,19 HN 79 1387 999,00 QG 83 1463 1,71 HG 87
1236 999,00 HGI3 74 1312 5850 CA 79 1388 999,00 CD 83 1464 0,85 QDI 87
1237 22,51 CG2 74 1313 3,88 HA 79 1389 175,70 C 83 1465 0,75 QD2 87
1238 999,00 HG21 74 1314 31,88 CB 79 1390 123,66 N 84 1466 25,99 CD1 87
1239 999,00 HG22 74 1315 1,44 HB2 79 1391 9,03 HN 84 1467 999,00 HDI1 87
1240 999,00 HG23 74 1316 0,84 HB3 79 1392 5593 CA 84 1468 999,00 HDI2 87
1241 999,00 QQG 74 1317 999,00 QB 79 1393 514 HA 84 1469 999,00 HDI3 87
1242 177,50 C 74 1318 23,60 CG 79 1394 31,88 CB 84 1470 2325 CD2 87
1243 11889 N 75 1319 0,68 HG2 79 1395 2,12 HB2 84 1471 999,00 HD21 87
1244 8,66 HN 75 1320 0,64 HG3 79 1396 1,69 HB3 84 1472 999,00 HD22 87
1245 60,97 CA 75 1321 999,00 QG 79 1397 999,00 QB 84 1473 999,00 HD23 87
1246 426 HA 75 1322 2892 CD 79 1398 27,48 CG 84 1474 999,00 QQD 87
1247 39,03 CB 75 1323 1,36 HD2 79 1399 1,79 HG2 84 1475 175,00 C 87
1248 999,00 HB2 75 1324 1,30 HD3 79 1400 1,50 HG3 84 1476 12335 N 88
1249 999,00 HB3 75 1325 999,00 QD 79 1401 999,00 QG 84 1477 8,57 HN 88
1250 3,09 QB 75 1326 41,75 CE 79 1402 42,73 CD 84 1478 52,50 CA 88
1251 999,00 QD 75 1327 999,00 HE2 79 1403 3,63 HD2 84 1479 5,52 HA 88
1252 999,00 QE 75 1328 999,00 HE3 79 1404 3,32 HD3 84 1480 46,72 CB 88
1253 999,00 QR 75 1329 2,74 QE 79 1405 999,00 QD 84 1481 1,36 HB2 88
1254 999,00 CG 75 1330 999,00 NZ 79 1406 999,00 NE 84 1482 1,31 HB3 88
1255 999,00 CD1 75 1331 999,00 HZI1 79 1407 999,00 HE 84 1483 999,00 QB 88
1256 999,00 HDI 75 1332 999,00 HZ2 79 1408 999,00 CZ 84 1484 27,00 CG 88
1257 999,00 CE1 75 1333 999,00 HZ3 79 1409 999,00 NHI 84 1485 1,31 HG 88
1258 999,00 HEI 75 1334 999,00 QZ 79 1410 999,00 HHI1 84 1486 0,91 QDI 88
1259 999,00 CZ 75 1335 177,10 C 79 1411 999,00 HHI2 84 1487 0,64 QD2 88
1260 999,00 CE2 75 1336 116,09 N 80 1412 999,00 QH1 84 1488 23,75 CDI 88
1261 999,00 HE2 75 1337 6,98 HN 80 1413 999,00 NH2 84 1489 999,00 HDI1 88
1262 999,00 CD2 75 1338 56,30 CA 80 1414 999,00 HH21 84 1490 999,00 HDI2 88
1263 999,00 HD2 75 1339 4,61 HA 80 1415 999,00 HH22 84 1491 999,00 HDI3 88
1264 999,00 HH 75 1340 38,02 CB 80 1416 999,00 QH2 84 1492 26,25 CD2 88
1265 176,20 C 75 1341 999,00 HB2 80 1417 176,40 C 84 1493 999,00 HD21 88
1266 112,60 N 76 1342 999,00 HB3 80 1418 11881 N 85 1494 999,00 HD22 88
1267 7,27 HN 76 1343 338 QB 80 1419 9,07 HN 85 1495 999,00 HD23 88
1268 53,69 CA 76 1344 999,00 QD 80 1420 59,16 CA 85 1496 999,00 QQD 88
1269 4,61 HA 76 1345 999,00 QE 80 1421 521 HA 85 1497 173,80 C 88
1270 40,20 CB 76 1346 999,00 QR 80 1422 3533 CB 85 1498 117,08 N 89
1271 3,06 HB2 76 1347 999,00 CG 80 1423 1,91 HB 85 1499 8,74 HN 89
1272 2,79 HB3 76 1348 999,00 CDI 80 1424 0,79 QGl 85 1500 54,56 CA 89
1273 999,00 QB 76 1349 999,00 HDI 80 1425 0,89 QG2 85 1501 5,10 HA 89
1274 999,00 CG 76 1350 999,00 CE1 80 1426 20,78 CGl 85 1502 43,71 CB 89
1275 999,00 ND2 76 1351 999,00 HEI 80 1427 999,00 HGI11 85 1503 3,70 HB2 89
1276 999,00 HD21 76 1352 999,00 CZ 80 1428 999,00 HGI12 85 1504 2,40 HB3 89
1277 999,00 HD22 76 1353 999,00 CE2 80 1429 999,00 HGI3 85 1505 999,00 QB 89
1278 999,00 QD2 76 1354 999,00 HE2 80 1430 2029 CG2 85 1506 999,00 QD 89
1279 173,00 C 76 1355 999,00 CD2 80 1431 999,00 HG21 85 1507 999,00 QE 89
1280 120,74 N 77 1356 999,00 HD2 80 1432 999,00 HG22 85 1508 999,00 QR 89



Anhang. IIBM". CYANA II-11

N. & [ppm] Atom AS N. & [ppm] Atom AS N. & [ppm] Atom AS N. & [ppm] Atom  AS
1509 999,00 CG 89 1585 999,00 CG 94 1661 999,00 HDI2 98 1737 30,65 CB 104
1510 999,00 CD1 89 1586 177,00 C 94 1662 999,00 HDI3 98 1738 1,75 HB2 104
1511 999,00 HDI 89 1587 118,16 N 95 1663 25,63 CD2 98 1739 1,62 HB3 104
1512 999,00 CEl 89 1588 6,42 HN 95 1664 999,00 HD21 98 1740 999,00 QB 104
1513 999,00 HEI 89 1589 6539 CA 95 1665 999,00 HD22 98 1741 2424 CG 104
1514 999,00 CZ 89 1590 2,84 HA 95 1666 999,00 HD23 98 1742 999,00 HG2 104
1515 999,00 HZ 89 1591 29,78 CB 95 1667 999,00 QQD 98 1743 999,00 HG3 104
1516 999,00 CE2 89 1592 1,87 HB 95 1668 179,00 C 98 1744 127 QG 104
1517 999,00 HE2 89 1593 044 QGl 95 1669 120,52 N 99 1745 999,00 CD 104
1518 999,00 CD2 89 1594  -043 QG2 95 1670 830 HN 99 1746 999,00 HD2 104
1519 999,00 HD2 89 1595 21,52 CGl 95 1671 65,63 CA 99 1747 999,00 HD3 104
1520 176,00 C 89 1596 999,00 HGI1 95 1672 4,07 HA 99 1748 1,40 QD 104
1521 108,98 N 90 1597 999,00 HGI2 95 1673 31,38 CB 99 1749 999,00 CE 104
1522 10,47 HN 90 1598 999,00 HGI3 95 1674 1,94 HB 99 1750 999,00 HE2 104
1523 61,96 CA 90 1599 19,30 CG2 95 1675 0,88 QGl 99 1751 999,00 HE3 104
1524 439 HA 90 1600 999,00 HG21 95 1676 092 QG2 99 1752 2,96 QE 104
1525 69,85 CB 90 1601 999,00 HG22 95 1677 22,59 CGl 99 1753 999,00 NZ 104
1526 4,68 HB 90 1602 999,00 HG23 95 1678 999,00 HGI1 99 1754 999,00 HZI1 104
1527 122 QG2 90 1603 999,00 QQG 95 1679 999,00 HGI2 99 1755 999,00 HZ2 104
1528 999,00 HGI 90 1604 177,30 C 95 1680 999,00 HGI3 99 1756 999,00 HZ3 104
1529 21,84 CG2 90 1605 121,08 N 96 1681 20,54 CG2 99 1757 999,00 QZ 104
1530 999,00 HG21 90 1606 7,27 HN 96 1682 999,00 HG21 99 1758 174,40 C 104
1531 999,00 HG22 90 1607 58,50 CA 96 1683 999,00 HG22 99 1759 127,06 N 105
1532 999,00 HG23 90 1608 4,15 HA 96 1684 999,00 HG23 99 1760 7,27 HN 105
1533 173,70 C 90 1609 2744 CB 96 1685 999,00 QQG 99 1761 60,48 CA 105
1534 114,56 N 91 1610 999,00 HB2 96 1686 181,70 C 99 1762 4,17 HA 105
1535 7,52 HN 91 1611 999,00 HB3 96 1687 124,64 N 100 1763 40,01 CB 105
1536 52,44 CA 91 1612 1,98 QB 96 1688 8,86 HN 100 1764 1,38 HB 105
1537 4,80 HA 91 1613 999,00 CG 96 1689 59,00 CA 100 1765 0,68 QG2 105
1538 41,25 CB 91 1614 999,00 HG2 96 1690 3,99 HA 100 1766 12,89 CG2 105
1539 3,24 HB2 91 1615 999,00 HG3 96 1691 28,90 CB 100 1767 999,00 HG21 105
1540 2,52 HB3 91 1616 2,18 QG 96 1692 2,03 HB2 100 1768 999,00 HG22 105
1541 999,00 QB 91 1617 999,00 CD 96 1693 1,99 HB3 100 1769 999,00 HG23 105
1542 999,00 CG 91 1618 178,00 C 96 1694 999,00 QB 100 1770 26,95 CG1 105
1543 999,00 ND2 91 1619 117,76 N 97 1695 3622 CG 100 1771 1,18 HGI2 105
1544 999,00 HD21 91 1620 828 HN 97 1696 999,00 HG2 100 1772 1,44 HGI3 105
1545 999,00 HD22 91 1621 5949 CA 97 1697 999,00 HG3 100 1773 999,00 QGl 105
1546 999,00 QD2 91 1622 3,97 HA 97 1698 225 QG 100 1774 0,83 QDI 105
1547 999,00 C 91 1623 31,90 CB 97 1699 999,00 CD 100 1775 12,40 CD1 105
1548 999,00 N 92 1624 2,14 HB2 97 1700 178,10 C 100 1776 999,00 HDI1 105
1549 51,15 CD 92 1625 2,06 HB3 97 1701 104,62 N 101 1777 999,00 HDI2 105
1550 63,44 CA 92 1626 999,00 QB 97 1702 745 HN 101 1778 999,00 HDI3 105
1551 438 HA 92 1627 26,39 CG 97 1703 45,00 CA 101 1779 17540 C 105
1552 31,75 CB 92 1628 1,92 HG2 97 1704 425 HAI 101 1780 115,60 N 106
1553 2,28 HB2 92 1629 1,31 HG3 97 1705 3,53 HA2 101 1781 8,66 HN 106
1554 1,92 HB3 92 1630 999,00 QG 97 1706 999,00 QA 101 1782 6220 CA 106
1555 999,00 QB 92 1631 43,96 CD 97 1707 174,00 C 101 1783 4,52 HA 106
1556 2725 CG 92 1632 999,00 HD2 97 1708 106,72 N 102 1784 69,35 CB 106
1557 999,00 HG2 92 1633 999,00 HD3 97 1709 7,73 HN 102 1785 4,40 HB 106
1558 999,00 HG3 92 1634 331 QD 97 1710 4494 CA 102 1786 1,13 QG2 106
1559 2,02 QG 92 1635 999,00 NE 97 1711 441 HAI 102 1787 999,00 HGI 106
1560 999,00 HD2 92 1636 999,00 HE 97 1712 3,66 HA2 102 1788 21,40 CG2 106
1561 999,00 HD3 92 1637 999,00 CZ 97 1713 999,00 QA 102 1789 999,00 HG21 106
1562 3,81 QD 92 1638 999,00 NHI 97 1714 17430 C 102 1790 999,00 HG22 106
1563 177,40 C 92 1639 999,00 HHI1 97 1715 121,88 N 103 1791 999,00 HG23 106
1564 124,83 N 93 1640 999,00 HHI12 97 1716 7,63 HN 103 1792 175,40 C 106
1565 8,02 HN 93 1641 999,00 QH1 97 1717 62,94 CA 103 1793 118,66 N 107
1566 68,61 CA 93 1642 999,00 NH2 97 1718 3,07 HA 103 1794 7,66 HN 107
1567 3,64 HA 93 1643 999,00 HH21 97 1719 30,40 CB 103 1795 57,52 CA 107
1568 67,63 CB 93 1644 999,00 HH22 97 1720 1,32 HB 103 1796 5,13 HA 107
1569 422 HB 93 1645 999,00 QH2 97 1721 -0,02 QGl 103 1797 62,90 CB 107
1570 1,09 QG2 93 1646 179,70 C 97 1722 038 QG2 103 1798 3,91 HB2 107
1571 999,00 HGI 93 1647 120,00 N 98 1723 19,36 CGl 103 1799 3,49 HB3 107
1572 21,60 CG2 93 1648 7,63 HN 98 1724 999,00 HGI1 103 1800 999,00 QB 107
1573 999,00 HG21 93 1649 5821 CA 98 1725 999,00 HGI2 103 1801 999,00 HG 107
1574 999,00 HG22 93 1650 3,88 HA 98 1726 999,00 HGI3 103 1802 173,30 C 107
1575 999,00 HG23 93 1651 4120 CB 98 1727 20,78 CG2 103 1803 131,30 N 108
1576 177,30 C 93 1652 1,87 HB2 98 1728 999,00 HG21 103 1804 9,49 HN 108
1577 121,75 N 94 1653 1,50 HB3 98 1729 999,00 HG22 103 1805 60,97 CA 108
1578 8,32 HN 94 1654 999,00 QB 98 1730 999,00 HG23 103 1806 4,58 HA 108
1579 57,67 CA 94 1655 999,00 CG 98 1731 999,00 QQG 103 1807 30,89 CB 108
1580 4,35 HA 94 1656 1,48 HG 98 1732 176,10 C 103 1808 2,09 HB 108
1581 40,26 CB 94 1657 097 QDI 98 1733 128,16 N 104 1809 0,70 QGI 108
1582 2,77 HB2 94 1658 0,92 QD2 98 1734 622 HN 104 1810 0,73 QG2 108
1583 2,59 HB3 94 1659 27,09 CDI 98 1735 56,29 CA 104 1811 20,35 CGl 108
1584 999,00 QB 94 1660 999,00 HDI1 98 1736 4,16 HA 104 1812 999,00 HGI11 108




Anhang. IIBM". CYANA 1I-12

N. & [ppm] Atom AS N. & [ppm] Atom AS N. & [ppm] Atom AS N. & [ppm] Atom  AS
1813 999,00 HGI2 108 1889 1,44 QB 114 1965 8,93 HN 118 2041 999,00 HG21 122
1814 999,00 HGI3 108 1890 19,55 CB 114 1966 44,70 CA 118 2042 999,00 HG22 122
1815 2325 CG2 108 1891 999,00 HBI 114 1967 447 HAI 118 2043 999,00 HG23 122
1816 999,00 HG21 108 1892 999,00 HB2 114 1968 3,69 HA2 118 2044 999,00 QQG 122

1817 999,00 HG22 108 1893 999,00 HB3 114 1969 999,00 QA 118 2045 175,70 C 122
1818 999,00 HG23 108 1894 177,90 C 114 1970 175,10 C 118 2046 118,89 N 123
1819 999,00 QQG 108 1895 121,39 N 115 1971 118,30 N 119 2047 8,44 HN 123
1820 999,00 C 108 1896 8,58 HN 115 1972 7,88 HN 119 2048 52,44 CA 123
1821 126,71 N 109 1897 60,97 CA 115 1973 56,12 CA 119 2049 4,57 HA 123
1822 9,06 HN 109 1898 3,92 HA 115 1974 4,51 HA 119 2050 39,52 CB 123
1823 52,09 CA 109 1899 38,78 CB 115 1975 35,30 CB 119 2051 3,26 HB2 123
1824 5,22 HA 109 1900 3,23 HB2 115 1976 999,00 HB2 119 2052 2,83 HB3 123
1825 41,99 CB 109 1901 2,71 HB3 115 1977 999,00 HB3 119 2053 999,00 QB 123

1826 3,05 HB2 109 1902 999,00 QB 115 1978 1,76 QB 119 2054 999,00 CG 123
1827 2,05 HB3 109 1903 999,00 QD 115 1979 999,00 CG 119 2055 110,28 ND2 123
1828 999,00 QB 109 1904 999,00 QE 115 1980 999,00 HG2 119 2056 7,55 HD21 123
1829 999,00 CG 109 1905 999,00 QR 115 1981 999,00 HG3 119 2057 6,77 HD22 123
1830 999,00 ND2 109 1906 999,00 CG 115 1982 999,00 QG 119 2058 999,00 QD2 123

1831 999,00 HD21I 109 1907 999,00 CDI1 115 1983 999,00 CD 119 2059 178,70 C 123
1832 999,00 HD22 109 1908 999,00 HDI1 115 1984 999,00 HD2 119 2060 119,32 N 124
1833 999,00 QD2 109 1909 999,00 CEI1 115 1985 999,00 HD3 119 2061 8,15 HN 124
1834 177,00 C 109 1910 999,00 HEI 115 1986 999,00 QD 119 2062 56,67 CA 124
1835 129,65 N 110 1911 999,00 CZ 115 1987 999,00 CE 119 2063 427 HA 124
1836 10,20 HN 110 1912 999,00 HZ 115 1988 999,00 HE2 119 2064 38,01 CB 124
1837 63,19 CA 110 1913 999,00 CE2 115 1989 999,00 HE3 119 2065 2,83 HB2 124
1838 3,96 HA 110 1914 999,00 HE2 115 1990 999,00 QE 119 2066 2,74 HB3 124
1839 30,89 CB 110 1915 999,00 CD2 115 1991 999,00 NZ 119 2067 999,00 QB 124
1840 2,13 HB 110 1916 999,00 HD2 115 1992 999,00 HZI 119 2068 999,00 CG 124
1841 0,79 QG1 110 1917 175,50 C 115 1993 999,00 HZ2 119 2069 113,00 ND2 124
1842 0,87 QG2 110 1918 122,97 N 116 1994 999,00 HZ3 119 2070 7,65 HD21 124
1843 19,80 CGI1 110 1919 5,72 HN 116 1995 999,00 Qz 119 2071 6,99 HD22 124
1844 999,00 HGI1 110 1920 53,94 CA 116 1996 175,00 C 119 2072 999,00 QD2 124
1845 999,00 HGI2 110 1921 4,05 HA 116 1997 116,84 N 120 2073 17530 C 124
1846 999,00 HG13 110 1922 32,79 CB 116 1998 9,19 HN 120 2074 118,70 N 125

1847 21,55 CG2 110 1923 1,45 HB2 116 1999 62,25 CA 120 2075 7,96 HN 125
1848 999,00 HG21 110 1924 1,74 HB3 116 2000 4,61 HA 120 2076 52,09 CA 125

1849 999,00 HG22 110 1925 999,00 QB 116 2001 70,59 CB 120 2077 4,60 HA 125
1850 999,00 HG23 110 1926 25,82 CG 116 2002 3,98 HB 120 2078 1,48 QB 125
1851 999,00 QQG 110 1927 1,39 HG2 116 2003 1,21 QG2 120 2079 21,03 CB 125
1852 17420 C 110 1928 1,35 HG3 116 2004 999,00 HGI 120 2080 999,00 HBI 125
1853 116,60 N 111 1929 999,00 QG 116 2005 21,52 CG2 120 2081 999,00 HB2 125
1854 9,07 HN 111 1930 43,24 CD 116 2006 999,00 HG21 120 2082 999,00 HB3 125
1855 46,18 CA 111 1931 999,00 HD2 116 2007 999,00 HG22 120 2083 177,30 C 125
1856 4,41 HAI1 111 1932 999,00 HD3 116 2008 999,00 HG23 120 2084 120,48 N 126
1857 3,34 HA2 111 1933 3,12 QD 116 2009 174,20 C 120 2085 7,84 HN 126
1858 999,00 QA 111 1934 999,00 NE 116 2010 129,55 N 121 2086 63,19 CA 126
1859 175,70 C 111 1935 999,00 HE 116 2011 9,36 HN 121 2087 4,48 HA 126
1860 109,80 N 112 1936 999,00 CZ 116 2012 57,17 CA 121 2088 35,03 CB 126
1861 8,04 HN 112 1937 999,00 NHI1 116 2013 4,88 HA 121 2089 1,77 HB 126
1862 47,66 CA 112 1938 999,00 HHI11 116 2014 28,67 CB 121 2090 0,66 QGI1 126

1863 431 HAI1 112 1939 999,00 HHI12 116 2015 1,97 HB2 121 2091 0,77 QG2 126
1864 4,00 HA2 112 1940 999,00 QHI1 116 2016 1,87 HB3 121 2092 21,10 CGI1 126
1865 999,00 QA 112 1941 999,00 NH2 116 2017 999,00 QB 121 2093 999,00 HGI1 126

1866 171,90 C 112 1942 999,00 HH21 116 2018 34,10 CG 121 2094 999,00 HGI2 126
1867 12593 N 113 1943 999,00 HH22 116 2019 2,31 HG2 121 2095 999,00 HGI3 126
1868 8,66 HN 113 1944 999,00 QH2 116 2020 2,24 HG3 121 2096 21,77 CG2 126
1869 55,79 CA 113 1945 173,30 C 116 2021 999,00 QG 121 2097 999,00 HG21 126
1870 4,62 HA 113 1946 119,89 N 117 2022 999,00 CD 121 2098 999,00 HG22 126
1871 37,70 CB 113 1947 8,41 HN 117 2023 111,31 NE2 121 2099 999,00 HG23 126
1872 2,74 HB2 113 1948 58,17 CA 117 2024 6,95 HE21 121 2100 999,00 QQG 126
1873 1,96 HB3 113 1949 3,88 HA 117 2025 6,64 HE22 121 2101 175,10 C 126
1874 999,00 QB 113 1950 27,69 CB 117 2026 999,00 QE2 121 2102 125,05 N 127
1875 32,20 CG 113 1951 1,97 HB2 117 2027 176,30 C 121 2103 8,26 HN 127
1876 2,76 HG2 113 1952 2,01 HB3 117 2028 122,29 N 122 2104 58,26 CA 127
1877 2,22 HG3 113 1953 999,00 QB 117 2029 8,84 HN 122 2105 5,57 HA 127
1878 999,00 QG 113 1954 33,11 CG 117 2030 62,45 CA 122 2106 6590 CB 127
1879 999,00 QE 113 1955 999,00 HG2 117 2031 4,43 HA 122 2107 3,55 HB2 127
1880 999,00 CE 113 1956 999,00 HG3 117 2032 31,88 CB 122 2108 3,51 HB3 127

1881 999,00 HEI 113 1957 243 QG 117 2033 2,22 HB 122 2109 999,00 QB 127
1882 999,00 HE2 113 1958 999,00 CD 117 2034 0,77 QGI1 122 2110 999,00 HG 127

1883 999,00 HE3 113 1959 112,70 NE2 117 2035 0,84 QG2 122 2111 172,80 C 127
1884 175220 C 113 1960 6,98 HE21 117 2036 20,19 CGl1 122 2112 110,97 N 128
1885 129,60 N 114 1961 7,66 HE22 117 2037 999,00 HGI1 122 2113 8,78 HN 128
1886 10,41 HN 114 1962 999,00 QE2 117 2038 999,00 HGI2 122 2114 5826 CA 128
1887 53,08 CA 114 1963 179,00 C 117 2039 999,00 HGI3 122 2115 5,65 HA 128

1888 4,16 HA 114 1964 114,85 N 118 2040 22,26 CG2 122 2116 36,81 CB 128



Anhang. IIBM". CYANA I11-13

N. & [ppm] Atom AS N. & [ppm] Atom AS N. & [ppm] Atom AS N. & [ppm] Atom  AS
2117 2,51 HB 128 2193 3,61 HA 133 2269 1,32 QG 137 2345 17920 C 140
2118 0,88 QGl 128 2194 38,04 CB 133 2270 28,80 CD 137 2346 122,86 N 141

2119 0,83 QG2 128 2195 1,96 HB 133 2271 999,00 HD2 137 2347 8,23 HN 141
2120 22,76 CGl1 128 2196 0,96 QG2 133 2272 999,00 HD3 137 2348 54,56 CA 141
2121 999,00 HGI1 128 2197 17,09 CG2 133 2273 1,66 QD 137 2349 420 HA 141

2122 999,00 HGI2 128 2198 999,00 HG21 133 2274 41,50 CE 137 2350 1,57 QB 141
2123 999,00 HGI3 128 2199 999,00 HG22 133 2275 999,00 HE2 137 2351 17,58 CB 141
2124 18,07 CG2 128 2200 999,00 HG23 133 2276 999,00 HE3 137 2352 999,00 HBI 141
2125 999,00 HG21 128 2201 999,00 CG1 133 2277 2,74 QE 137 2353 999,00 HB2 141
2126 999,00 HG22 128 2202 1,50 HGI12 133 2278 999,00 NZ 137 2354 999,00 HB3 141
2127 999,00 HG23 128 2203 1,24 HGI13 133 2279 999,00 HZI 137 2355 179,10 C 141
2128 999,00 QQG 128 2204 999,00 QGlI 133 2280 999,00 HZz2 137 2356 115,72 N 142
2129 175,60 C 128 2205 0,88 QD1 133 2281 999,00 HZ3 137 2357 7,27 HN 142
2130 123,00 N 129 2206 13,63 CDI 133 2282 999,00 QZ 137 2358 56,67 CA 142
2131 9,15 HN 129 2207 999,00 HDI11 133 2283 180,40 C 137 2359 431 HA 142
2132 51,70 CA 129 2208 999,00 HDI12 133 2284 122,12 N 138 2360 31,38 CB 142
2133 522 HA 129 2209 999,00 HDI13 133 2285 8,02 HN 138 2361 1,99 HB2 142
2134 4299 CB 129 2210 177,30 C 133 2286 59,98 CA 138 2362 1,92 HB3 142
2135 3,29 HB2 129 2211 119,52 N 134 2287 4,02 HA 138 2363 999,00 QB 142
2136 2,59 HB3 129 2212 8,15 HN 134 2288 32,50 CB 138 2364 27,50 CG 142

2137 999,00 QB 129 2213 59,16 CA 134 2289 999,00 HB2 138 2365 1,66 HG2 142
2138 999,00 CG 129 2214 4,09 HA 134 2290 999,00 HB3 138 2366 1,44 HG3 142
2139 173,60 C 129 2215 29,8 CB 134 2291 999,00 QB 138 2367 999,00 QG 142
2140 116,80 N 130 2216 999,00 HB2 134 2292 999,00 CG 138 2368 44,21 CD 142
2141 8,79 HN 130 2217 999,00 HB3 134 2293 999,00 HG2 138 2369 999,00 HD2 142
2142 60,23 CA 130 2218 1,88 QB 134 2294 999,00 HG3 138 2370 999,00 HD3 142
2143 4,01 HA 130 2219 36,14 CG 134 2295 999,00 QG 138 2371 291 QD 142

2144 28,92 CB 130 2220 2,37 HG2 134 2296 999,00 CD 138 2372 999,00 NE 142
2145 999,00 HB2 130 2221 2,22 HG3 134 2297 999,00 HD2 138 2373 999,00 HE 142
2146 999,00 HB3 130 2222 999,00 QG 134 2298 999,00 HD3 138 2374 999,00 CZ 142
2147 2,09 QB 130 2223 999,00 CD 134 2299 1,62 QD 138 2375 999,00 NHI 142
2148 36,02 CG 130 2224 179,40 C 134 2300 999,00 CE 138 2376 999,00 HHI11 142
2149 999,00 HG2 130 2225 121,20 N 135 2301 999,00 HE2 138 2377 999,00 HHI12 142
2150 999,00 HG3 130 2226 7,59 HN 135 2302 999,00 HE3 138 2378 999,00 QHI 142
2151 2,35 QG 130 2227 5530 CA 135 2303 999,00 QE 138 2379 999,00 NH2 142
2152 999,00 CD 130 2228 4,00 HA 135 2304 999,00 Nz 138 2380 999,00 HH21 142
2153 178,90 C 130 2229 1,21 QB 135 2305 999,00 HZI 138 2381 999,00 HH22 142
2154 122,22 N 131 2230 17,58 CB 135 2306 999,00 HZz2 138 2382 999,00 QH2 142
2155 7,81 HN 131 2231 999,00 HBI 135 2307 999,00 HZ3 138 2383 177,10 C 142
2156 5891 CA 131 2232 999,00 HB2 135 2308 999,00 Qz 138 2384 107,78 N 143
2157 4,09 HA 131 2233 999,00 HB3 135 2309 180,00 C 138 2385 8,17 HN 143
2158 31,30 CB 131 2234 179,90 C 135 2310 120,55 N 139 2386 45,19 CA 143
2159 999,00 HB2 131 2235 116,09 N 136 2311 8,30 HN 139 2387 4,16 HAI 143

2160 999,00 HB3 131 2236 8,57 HN 136 2312 5826 CA 139 2388 3,81 HA2 143
2161 1,88 QB 131 2237 61,96 CA 136 2313 3,98 HA 139 2389 999,00 QA 143
2162 999,00 CG 131 2238 4,35 HA 136 2314 4223 CB 139 2390 174,60 C 143
2163 1,40 HG2 131 2239 37,30 CB 136 2315 2,23 HB2 139 2391 122,52 N 144
2164 1,31 HG3 131 2240 999,00 HB2 136 2316 1,22 HB3 139 2392 7,05 HN 144
2165 999,00 QG 131 2241 999,00 HB3 136 2317 999,00 QB 139 2393 61,46 CA 144
2166 999,00 CD 131 2242 2,99 QB 136 2318 26,78 CG 139 2394 3,74 HA 144
2167 999,00 HD2 131 2243 999,00 QD 136 2319 2,09 HG 139 2395 38,53 CB 144
2168 999,00 HD3 131 2244 999,00 QE 136 2320 0,75 QDI 139 2396 1,53 HB 144
2169 1,65 QD 131 2245 999,00 QR 136 2321 0,70 QD2 139 2397 0,61 QG2 144
2170 999,00 CE 131 2246 999,00 CG 136 2322 23,25 CDI 139 2398 16,10 CG2 144
2171 999,00 HE2 131 2247 999,00 CDI 136 2323 999,00 HDI11 139 2399 999,00 HG21 144
2172 999,00 HE3 131 2248 999,00 HDI 136 2324 999,00 HDI2 139 2400 999,00 HG22 144
2173 3,00 QE 131 2249 999,00 CEl 136 2325 999,00 HDI3 139 2401 999,00 HG23 144
2174 999,00 NZ 131 2250 999,00 HEI 136 2326 25,04 CD2 139 2402 28,67 CGl1 144
2175 999,00 HZI1 131 2251 999,00 CzZ 136 2327 999,00 HD21 139 2403 999,00 HGI2 144
2176 999,00 HZ2 131 2252 999,00 HZ 136 2328 999,00 HD22 139 2404 999,00 HGI3 144
2177 999,00 HZ3 131 2253 999,00 CE2 136 2329 999,00 HD23 139 2405 1,05 QGlI 144
2178 999,00 QZ 131 2254 999,00 HE2 136 2330 999,00 QQD 139 2406 0,83 QDI 144

2179 179,90 C 131 2255 999,00 CD2 136 2331 179,40 C 139 2407 15,36 CDI1 144
2180 120,96 N 132 2256 999,00 HD2 136 2332 118,40 N 140 2408 999,00 HDI1 144
2181 8,45 HN 132 2257 17530 C 136 2333 9,01 HN 140 2409 999,00 HDI2 144
2182 57,17 CA 132 2258 118,88 N 137 2334 47,17 CA 140 2410 999,00 HDI13 144
2183 4,09 HA 132 2259 8,92 HN 137 2335 4,42 HA 140 2411 175,50 C 144
2184 4149 CB 132 2260 60,90 CA 137 2336 40,00 CB 140 2412 129,72 N 145
2185 3,23 HB2 132 2261 3,92 HA 137 2337 2,94 HB2 140 2413 7,74 HN 145
2186 2,40 HB3 132 2262 32,00 CB 137 2338 3,03 HB3 140 2414 56,53 CA 145
2187 999,00 QB 132 2263 999,00 HB2 137 2339 999,00 QB 140 2415 4,20 HA 145
2188 999,00 CG 132 2264 999,00 HB3 137 2340 999,00 CG 140 2416 30,20 CB 145
2189 179,60 C 132 2265 1,99 QB 137 2341 999,00 ND2 140 2417 999,00 HB2 145
2190 118,99 N 133 2266 26,00 CG 137 2342 999,00 HD21 140 2418 999,00 HB3 145

2191 8,47 HN 133 2267 999,00 HG2 137 2343 999,00 HD22 140 2419 2,03 QB 145
2192 67,13 CA 133 2268 999,00 HG3 137 2344 999,00 QD2 140 2420 36,20 CG 145




Anhang. IIBM". CYANA 111-14

N. & [ppm] Atom AS N. & [ppm] Atom AS N. & [ppm] Atom AS N. & [ppm] Atom  AS
2421 999,00 HG2 145 2497 999,00 HE 149 2573 999,00 HG23 153 2649 12221 N 158
2422 999,00 HG3 145 2498 999,00 CZ 149 2574 17540 C 153 2650 8,99 HN 158
2423 228 QG 145 2499 999,00 NHI 149 2575 12564 N 154 2651 5593 CA 158
2424 999,00 CD 145 2500 999,00 HHI1 149 2576 7,55 HN 154 2652 4,66 HA 158
2425 174,60 C 145 2501 999,00 HHI2 149 2577 5344 CA 154 2653 31,00 CB 158
2426 12825 N 146 2502 999,00 QHI 149 2578 4,74 HA 154 2654 999,00 HB2 158
2427 8,54 HN 146 2503 999,00 NH2 149 2579 39,57 CB 154 2655 999,00 HB3 158

2428 52,83 CA 146 2504 999,00 HH21 149 2580 2,83 HB2 154 2656 1,85 QB 158
2429 5,15 HA 146 2505 999,00 HH22 149 2581 2,73 HB3 154 2657 24,60 CG 158

2430 44,70 CB 146 2506 999,00 QH2 149 2582 999,00 QB 154 2658 999,00 HG2 158
2431 2,05 HB2 146 2507 176,60 C 149 2583 999,00 CG 154 2659 999,00 HG3 158
2432 0,65 HB3 146 2508 127,42 N 150 2584 999,00 C 154 2660 1,45 QG 158
2433 999,00 QB 146 2509 9,49 HN 150 2585 999,00 N 155 2661 28,80 CD 158

2434 27,19 CG 146 2510 61,30 CA 150 2586 42,771 CD 155 2662 999,00 HD2 158
2435 1,03 HG 146 2511 436 HA 150 2587 62,45 CA 155 2663 999,00 HD3 158
2436 0,89 QDI 146 2512 32,00 CB 150 2588 436 HA 155 2664 1,75 QD 158
2437 0,91 QD2 146 2513 2,18 HB2 150 2589 31,47 CB 155 2665 40,00 CE 158
2438 23,73 CDI 146 2514 2,08 HB3 150 2590 2,27 HB2 155 2666 999,00 HE2 158
2439 999,00 HDI1 146 2515 999,00 QB 150 2591 1,84 HB3 155 2667 999,00 HE3 158
2440 999,00 HDI2 146 2516 25,00 CG 150 2592 999,00 QB 155 2668 3,00 QE 158
2441 999,00 HDI3 146 2517 999,00 HG2 150 2593 27,44 CG 155 2669 999,00 NZ 158
2442 23,94 CD2 146 2518 999,00 HG3 150 2594 2,11 HG2 155 2670 999,00 HZI1 158
2443 999,00 HD21 146 2519 1,53 QG 150 2595 2,06 HG3 155 2671 999,00 HZ2 158
2444 999,00 HD22 146 2520 38,06 CD 150 2596 999,00 QG 155 2672 999,00 HZ3 158
2445 999,00 HD23 146 2521 999,00 HD2 150 2597 3,88 HD2 155 2673 999,00 QZ 158

2446 999,00 QQD 146 2522 999,00 HD3 150 2598 3,65 HD3 155 2674 17790 C 158
2447 17490 C 146 2523 1,79 QD 150 2599 999,00 QD 155 2675 125,60 N 159
2448 123,72 N 147 2524 41,50 CE 150 2600 181,60 C 155 2676 8,05 HN 159
2449 9,02 HN 147 2525 999,00 HE2 150 2601 122,12 N 156 2677 57,17 CA 159
2450 52,64 CA 147 2526 999,00 HE3 150 2602 8,49 HN 156 2678 4,04 HA 159
2451 5,50 HA 147 2527 3,00 QE 150 2603 57,60 CA 156 2679 33,28 CB 159
2452 30,80 CB 147 2528 999,00 Nz 150 2604 4,13 HA 156 2680 1,61 HB2 159
2453 999,00 HB2 147 2529 999,00 HZzZ1 150 2605 32,53 CB 156 2681 1,10 HB3 159

2454 999,00 HB3 147 2530 999,00 HZ2 150 2606 999,00 HB2 156 2682 999,00 QB 159
2455 1,64 QB 147 2531 999,00 HZz3 150 2607 999,00 HB3 156 2683 30,50 CG 159
2456 31,30 CG 147 2532 999,00 Qz 150 2608 2,05 QB 156 2684 1,46 HG2 159

2457 2,60 HG2 147 2533 178,50 C 150 2609 999,00 CG 156 2685 1,20 HG3 159
2458 1,96 HG3 147 2534 112,53 N 151 2610 999,00 HG2 156 2686 999,00 QG 159
2459 999,00 QG 147 2535 8,07 HN 151 2611 999,00 HG3 156 2687 999,00 QE 159
2460 999,00 CD 147 2536 59,66 CA 151 2612 999,00 QG 156 2688 999,00 CE 159
2461 173,80 C 147 2537 4,43 HA 151 2613 999,00 CD 156 2689 999,00 HEI1 159
2462 12439 N 148 2538 35,08 CB 151 2614 999,00 HD2 156 2690 999,00 HE2 159
2463 9,21 HN 148 2539 2,01 HB 151 2615 999,00 HD3 156 2691 999,00 HE3 159
2464 60,90 CA 148 2540 0,92 QG1 151 2616 999,00 QD 156 2692 178,20 C 159
2465 4,53 HA 148 2541 0,76 QG2 151 2617 999,00 CE 156 2693 113,50 N 160
2466 33,04 CB 148 2542 999,00 CGl1 151 2618 999,00 HE2 156 2694 9,33 HN 160
2467 2,00 HB 148 2543 999,00 HGI11 151 2619 999,00 HE3 156 2695 56,42 CA 160
2468 0,66 QGI1 148 2544 999,00 HGI12 151 2620 999,00 QE 156 2696 4,46 HA 160
2469 0,77 QG2 148 2545 999,00 HGI13 151 2621 999,00 NZ 156 2697 28,20 CB 160

2470 22,84 CGI1 148 2546 20,54 CG2 151 2622 999,00 HZzZ1 156 2698 999,00 HB2 160
2471 999,00 HGI1 148 2547 999,00 HG21 151 2623 999,00 HZz2 156 2699 999,00 HB3 160
2472 999,00 HGI12 148 2548 999,00 HG22 151 2624 999,00 HZz3 156 2700 2,40 QB 160

2473 999,00 HGI3 148 2549 999,00 HG23 151 2625 999,00 Qz 156 2701 31,45 CG 160
2474 20,54 CG2 148 2550 999,00 QQG 151 2626 177,20 C 156 2702 999,00 HG2 160
2475 999,00 HG21 148 2551 17790 C 151 2627 12534 N 157 2703 999,00 HG3 160
2476 999,00 HG22 148 2552 117,78 N 152 2628 7,76  HN 157 2704 2,62 QG 160
2477 999,00 HG23 148 2553 8,08 HN 152 2629 5333 CA 157 2705 999,00 QE 160
2478 999,00 QQG 148 2554 61,65 CA 152 2630 4,73 HA 157 2706 999,00 CE 160
2479 176,70 C 148 2555 5,39 HA 152 2631 4322 CB 157 2707 999,00 HEI 160
2480 12295 N 149 2556 63,39 CB 152 2632 1,68 HB2 157 2708 999,00 HE2 160
2481 6,99 HN 149 2557 999,00 HB2 152 2633 1,44 HB3 157 2709 999,00 HE3 160
2482 56,98 CA 149 2558 999,00 HB3 152 2634 999,00 QB 157 2710 179,90 C 160
2483 4,66 HA 149 2559 4,85 QB 152 2635 26,70 CG 157 2711 119,63 N 161
2484 32,04 CB 149 2560 999,00 HG 152 2636 1,81 HG 157 2712 7,04 HN 161
2485 999,00 HB2 149 2561 17520 C 152 2637 0,92 QD1 157 2713 56,92 CA 161
2486 999,00 HB3 149 2562 107,70 N 153 2638 0,87 QD2 157 2714 4,48 HA 161
2487 2,18 QB 149 2563 6,70 HN 153 2639 25,19 CDI 157 2715 39,77 CB 161

2488 28,67 CG 149 2564 61,15 CA 153 2640 999,00 HDI11 157 2716 2,97 HB2 161
2489 999,00 HG2 149 2565 4,09 HA 153 2641 999,00 HDI2 157 2717 2,75 HB3 161

2490 999,00 HG3 149 2566 68,37 CB 153 2642 999,00 HDI3 157 2718 999,00 QB 161
2491 1,79 QG 149 2567 4,43 HB 153 2643 22,28 CD2 157 2719 999,00 CG 161
2492 41,65 CD 149 2568 1,03 QG2 153 2644 999,00 HD21 157 2720 178,30 C 161
2493 2,87 HD2 149 2569 999,00 HGI1 153 2645 999,00 HD22 157 2721 119,30 N 162

2494 2,61 HD3 149 2570 21,84 CG2 153 2646 999,00 HD23 157 2722 7,34 HN 162
2495 999,00 QD 149 2571 999,00 HG21 153 2647 999,00 QQD 157 2723 57,92 CA 162
2496 999,00 NE 149 2572 999,00 HG22 153 2648 178,40 C 157 2724 4,09 HA 162




Anhang. IIBM". CYANA II1-15

N. & [ppm] Atom AS N. & [ppm] Atom AS N. & [ppm] Atom AS N. & [ppm] Atom  AS
2725 41,50 CB 162 2759 13,63 CDI 163 2793 999,00 QE 165 2827 2,59 HB3 167
2726 1,80 HB2 162 2760 999,00 HDI11 163 2794 999,00 NZ 165 2828 999,00 QB 167

2727 1,66 HB3 162 2761 999,00 HDI2 163 2795 999,00 HZI 165 2829 999,00 CG 167
2728 999,00 QB 162 2762 999,00 HDI3 163 2796 999,00 HZz2 165 2830 999,00 ND2 167

2729 999,00 CG 162 2763 177,60 C 163 2797 999,00 HZ3 165 2831 999,00 HD21 167
2730 999,00 HG 162 2764 116,37 N 164 2798 999,00 QZ 165 2832 999,00 HD22 167
2731 0,87 QDI 162 2765 7,84 HN 164 2799 174,40 C 165 2833 999,00 QD2 167
2732 0,83 QD2 162 2766 60,97 CA 164 2800 116,85 N 166 2834 174,80 C 167
2733 999,00 CD1 162 2767 431 HA 164 2801 7,43 HN 166 2835 126,50 N 168

2734 999,00 HDI1 162 2768 62,90 CB 164 2802 62,15 CA 166 2836 7,72 HN 168
2735 999,00 HDI2 162 2769 999,00 HB2 164 2803 4,19 HA 166 2837 57,42 CA 168

2736 999,00 HDI3 162 2770 999,00 HB3 164 2804 38,53 CB 166 2838 4,19 HA 168
2737 999,00 CD2 162 2771 4,05 QB 164 2805 2,01 HB 166 2839 33,99 CB 168
2738 999,00 HD21 162 2772 999,00 HG 164 2806 0,92 QG2 166 2840 1,82 HB2 168
2739 999,00 HD22 162 2773 175220 C 164 2807 17,33 CG2 166 2841 1,68 HB3 168
2740 999,00 HD23 162 2774 118,74 N 165 2808 999,00 HG21 166 2842 999,00 QB 168
2741 999,00 QQD 162 2775 7,34 HN 165 2809 999,00 HG22 166 2843 24,12 CG 168
2742 179,70 C 162 2776 57,00 CA 165 2810 999,00 HG23 166 2844 999,00 HG2 168
2743 11538 N 163 2777 427 HA 165 2811 27,19 CGl 166 2845 999,00 HG3 168
2744 7,78 HN 163 2778 32,770 CB 165 2812 1,14 HGI2 166 2846 1,37 QG 168

2745 63,93 CA 163 2779 999,00 HB2 165 2813 1,57 HGI3 166 2847 28,80 CD 168
2746 3,82 HA 163 2780 999,00 HB3 165 2814 999,00 QGl1 166 2848 999,00 HD2 168

2747 38,04 CB 163 2781 999,00 QB 165 2815 0,79 QDI 166 2849 999,00 HD3 168
2748 1,96 HB 163 2782 24,50 CG 165 2816 13,88 CDI 166 2850 1,66 QD 168
2749 0,88 QG2 163 2783 999,00 HG2 165 2817 999,00 HDI1 166 2851 42,00 CE 168

2750 17,58 CG2 163 2784 999,00 HG3 165 2818 999,00 HDI2 166 2852 999,00 HE2 168
2751 999,00 HG21 163 2785 999,00 QG 165 2819 999,00 HDI3 166 2853 999,00 HE3 168
2752 999,00 HG22 163 2786 42,38 CD 165 2820 175,80 C 166 2854 3,00 QE 168
2753 999,00 HG23 163 2787 999,00 HD2 165 2821 12430 N 167 2855 999,00 NZ 168
2754 28,92 CGl 163 2788 999,00 HD3 165 2822 8,07 HN 167 2856 999,00 HZ1 168
2755 1,22 HGI2 163 2789 999,00 QD 165 2823 54,31 CA 167 2857 999,00 HZzZ2 168

2756 1,66 HGI3 163 2790 999,00 CE 165 2824 4,66 HA 167 2858 999,00 HZ3 168
2757 999,00 QGl 163 2791 999,00 HE2 165 2825 41,00 CB 167 2859 999,00 QZ 168
2758 0,84 QDI 163 2792 999,00 HE3 165 2826 2,75 HB2 167 2860 175,70 C 168

" 999,00 bedeutet keine Zuordnung vorhanden.

23 Listen aus den NOESY-Spektren
>N-NOESY-HSQC

#Number of dimensions 3

#FORMAT xeasy3D
#INAME 1 HN
#INAME 2 H
#INAME 3 N
#CYANAFORMAT HhN
N. HN H N Integral Intensitdt  Norm. Intens."  Zuord.
3000 7,445 1,984 104,561 5,00E+07 2,24E+06 5,60E+06 #GI101
3001 7,445 8,304 104,581 2,14E+07 1,93E+06 4,82E+06
3002 7,445 8,854 104,581 1,24E+08 6,96E+06 1,74E+07
3003 7,445 7,444 104,581 7,64E+08 3,25E+07 8,12E+07
3004 7.445 7714 104,591 402E+08  9.90E+06  2A4SE+07
3005 7.445 0.864 104,591 3.84E4+07  2.03E406  5.07E+06
3006 7.455 3.544 104,641 431107  149E+06  3.72E+06
3007 7.445 4134 104,701 S30EH07  179E406  4A9E+06
3008 7.455 4314 104,731 284E407  126E406  3.14E+06
3009 7.585 1.894 106,171 130E+07  724E+05  482B+06  #T31
3010 7,585 4,304 106,171 5,75E+07 2,66E+06 1,77E+07
3011 7,585 7,314 106,171 1,73E+07 1,10E+06 7,32E+06
3012 7,585 7,604 106,181 3,14E+08 1,17E+07 7,77E+07
3013 7,585 7,814 106,191 2,72E+08 5,57E+06 3,72E+07
3014 7,585 8,374 106,191 4 87E+07 3,41E+06 2,28E+07
3015 7,585 1,464 106,241 1,80E+07 9,74E+05 6,49E+06
3016 7,585 4,044 106,271 1,12E+07 6,18E+05 4,12E+06
3017 7,585 0,804 106,331 5,16E+05 3,65E+05 2,43E+06
3018 7,475 0,824 106,661 1,45E+07 9,93E+05 2,07E+06 #T54
3019 7,475 8,034 106,701 1,21E+08 6,19E+06 1,29E+07
3020 7.475 7.494 106,711 6.94E+08  3.07E407  6AOE+07
3021 7.475 2,594 106,721 B.56E+05  414E+05  8.63E+05
3022 7.475 1.274 106,721 S66EH07  2.17E406  4.52E+06
3023 7.475 1.814 106,741 238EH07  122E406  2.54E+06
3024 7.475 4014 106,751 450107 L73EH06  3.61E+06
3025 7.475 3.874 106,761 19SE+07  1.53E+06  3.20E+06
3026 7,475 4,424 106,771 2,19E+06 6,65E+05 1,39E+06

3027 7,475 2,314 106,791 4,04E+06 4,24E+05 8,83E+05



Anhang. IIBM". CYANA

I11-16

N. HN H N Integral Intensitdt  Norm. Intens."  Zuord.
3028 7,735 1,874 106,591 3,49E+06 5,58E+05 1,47E+06 #G102
3029 7,725 1,394 106,631 1,91E+06 4,94E+05 1,30E+06
3030 7.725 8.864 106,691 9.09E+06  1.14E+06  3.00E+06
3031 7.735 0.424 106,691 7.00E4+06  4.79E+05  1.26E+06
3032 7.725 0.834 106,711 L79E+07  1.I3E+06  2.98E+06
3033 7.725 7714 106,711 8.19E+08  3.86E+07  1.02E+08
3034 7.725 4074 106,731 419E+07  LI3EH06  2.96E+06
3035 7.725 8304 106,761 498E+06  734E+05  1.93E+06
3036 7.725 4264 106,771 379EH07  1A4E406  3.80E+06
3037 7.725 3.574 106,781 STSEH0T  222E406  5.85E+06
3038 6.685 8.064 107.641 SO0EH07  392E406  135E+07  #TIS3
3039 6,685 0,904 107,651 8,27E+07 3,20E+06 1,10E+07
3040 6,685 6,694 107,661 5,34E+08 2,37E+07 8,16E+07
3041 6,695 1,884 107,661 6,14E+06 5,90E+05 2,03E+06
3042 6,685 7,544 107,671 1,37E+08 7,04E+06 2,43E+07
3043 6,695 3,164 107,671 2,90E+06 4,48E+05 1,55E+06
3044 6,695 2,074 107,681 7,93E+06 5,76E+05 1,99E+06
3045 6,695 4,124 107,761 1,49E+07 9,26E+05 3,19E+06
3046 8.175 1,074 107.711 LOTE+07  5.05E+05  120E+06  #Gl43
3047 8.165 1.904 107.761 1.80E+07  8.78E+05  2.09E+06
3048 8,165 8,164 107,761 5,38E+08 3,39E+07 8,07E+07
3049 8.165 7274 107.761 1.92E+08  S.11E+06  1.93E+07
3050 8.175 9.014 107.761 2.64E406  GI4E+05  1AGE+06
3051 8.165 7.064 107.771 244E408  8.55E406  2.04E+07
3052 8.175 1.534 107.821 240E+07  128E406  3.04E+06
3053 8.175 3.754 107.831 3.67E407  191E406  4.55E+06
3054 8.175 0.874 107.841 LO2E+07  742E+05  1.77E+06
3055 8,175 4,234 107,841 2,58E+07 1,33E+06 3,16E+06
3056 10,475 10,464 108,931 1,6 1E+08 8,09E+06 8,09E+07 # T90
3057 10,465 7,084 108,941 3,25E+06 6,58E+05 6,58E+06
3058 10,475 8,694 108,951 1,09E+06 4,01E+05 4,01E+06
3059 10,475 1,174 108,961 1,19E+07 7,53E+05 7,53E+06
3060 10,475 7,514 108,971 7,97E+07 5,17E+06 5,17E+07
3061 10475 0924 108,971 7.04E+06  4.81E+05  4.81E+06
3062 10,465 3,694 108,991 2,29E+06 4,85E+05 4,85E+06
3063 10,475 4,264 109,051 7,91E+05 4,29E+05 4,29E+06
3064 8,035 3304 109.671 SASEH06  5.60E+05 140406  #Gl12
3065 8.035 5384 109,721 8.09E+06  7.90E+05  1.98E+06
3066 8.045 1.524 109,721 SOSEH06  S5.62E405  1AIE+06
3067 8.035 0.794 109,731 443E+07  176E+06  4.39E+06
3068 8,035 9.104 109,741 1.89E+08  8.47E+06  2.12E+07
3069 8,035 8,044 109,761 SATEH0S  3ASE407  7.94E+07
3070 8,035 8,584 109.801 3.80E+07  173E406  4.33E+06
3071 8,045 4,134 109,821 4,97E+07 1,34E+06 3,34E+06
3072 8,035 7,584 109,841 1,67E+06 5,47E+05 1,37E+06
3073 8,035 2,114 109,841 3,89E+06 4 4TE+05 1,12E+06
3074 8,035 6,664 109,841 3,75E+06 5,34E+05 1,34E+06
3075 8,035 4,324 109,851 3,70E+07 1,23E+06 3,08E+06
3076 7,545 7,544 110,211 4,20E+08 1,48E+07 8,23E+07 # SK1 N123
3077 7,555 0,814 110,271 2,54E+07 1,25E+06 6,93E+06
3078 7,545 6,764 110,331 2,55E+08 1,43E+07 7,92E+07
3079 6,775 6,764 110,241 5,73E+08 1,50E+07 7,90E+07 # SK2 N123
3080 6.775 0.794 110,281 3.05E407  132E406  6.97E+06
3081 6.775 7.544 110,331 210E4+08  125E407  6.57E+07
3082 6.785 7.924 110,341 0.1SE+06  7.74E+05  4.07E+06
3083 7315 3.804 110,561 200E+06  4.16E+05  8A48E+05  #V33
3084 7305 7.834 110,691 LO4E+08  5.62E406  1ISE+07
3085 7305 7304 110,701 7.83E408  393E407  8.02E+07
3086 7,305 4,394 110,711 4,61E+07 1,57E+06 3,20E+06
3087 7,315 2,384 110,731 2,92E+06 5,47E+05 1,12E+06
3088 7,315 8,914 110,731 8,27E+06 9,24E+05 1,88E+06
3089 7,305 0,854 110,741 1,10E+08 3,55E+06 7,25E+06
3090 7,305 8,374 110,751 3,90E+06 6,89E+05 1,41E+06
3091 7,315 1,774 110,751 5,73E+06 5,77E+05 1,18E+06
3092 7,305 1,354 110,761 1,42E+07 4,85E+05 9,91E+05
3093 7,315 2,244 110,771 5,31E+06 4,47E+05 9,12E+05
3094 7,985 9,204 110,671 1,26E+07 1,28E+06 2,41E+06 # G82
3095 7,995 2,084 110,671 8,59E+06 7,54E+05 1,42E+06
3096 7.995 1.384 110,681 195E+07  135E+06  2.55E+06
3097 7.995 8.964 110,691 156E+07  1.05E406  1.99E+06
3098 7.985 8.004 110,691 LOSE+09  424E+07  8.00E+07
3099 7,985 7.094 110,701 275E407  232E406  4.38E+06
3100 7.985 0.954 110,711 L83E+07  836E+05  1.5SE+06
3101 7.995 3514 110,741 9.06E+07  322E406  6.07E+06
3102 7,985 2,724 110,761 1,23E+06 4,17E+05 7,87E+05
3103 7,995 4,064 110,801 2,71E+07 1,15E+06 2,16E+06



Anhang. IIBM". CYANA

11-17

N. HN H N Integral Intensitdt  Norm. Intens."  Zuord.
3104 8,775 8,794 110,931 8,51E+08 4,48E+07 8,00E+07 #V128
3105 8,775 0,824 110,931 1,66E+08 5,67E+06 1,01E+07
3106 8.775 8284 110,941 132E+07  LIIE+06  1.98E+06
3107 8.775 9.174 110,941 452E+08  7.53E406  1.35E+07
3108 8.785 7.894 110,941 420E+06  551E+05  9.83E+05
3109 8.775 1.384 110,941 284E+07  L16E406  2.08E+06
3110 8.785 3.494 110,951 L46E+07  931E+05  1.66E+06
3111 8.775 5.474 110,961 S3TEH07  2.55E406  4.56E+06
3112 8.775 8.464 110,971 320EH08  1.04E406  1.86E+06
3113 8.785 1.724 110,971 SO0EH06  524E+05  9.3GE+05
3114 8.775 5.614 110,971 SA9EH07  2.14E406  3.81E+06
3115 8,775 2,524 111,011 2,67E+06 5,26E+05 9,39E+05
3116 7,905 7,924 111,281 4,78E+08 1,21E+07 8,05E+07 #T25
3117 7,915 1,324 111,291 1,89E+07 1,05E+06 6,97E+06
3118 7,915 4,114 111,371 1,27E+07 7,12E+05 4,75E+06
3119 7,905 1,954 111,371 2,01E+06 4,27E+05 2,85E+06
3120 6,975 8,484 111,201 2,78E+06 5,91E+05 9,39E+05 # SK1 Q121/Q22
3121 6,965 2,264 111,221 6,18E+06 7,89E+05 1,25E+06
3122 6.965 6.964 111351 LO9E+09  5.04E+07  7.99E+07
3123 6.965 5.434 111,391 6AIEH06  O.88E+05  1.57E+06
3124 6,965 6,634 111,401 7,77E+08 4,13E+07 6,56E+07
3125 6.975 7.894 111,411 333E406  G.61E405  1.05E+06
3126 6.975 5.684 111,441 474E+05  429E+05  G6.81E+05
3127 6.635 8.824 111,261 1I4E+06  454E+05  6.88E+05  #SK2QI21/Q22
3128 6.635 5.424 111,301 3ISEH06  7.71E405  LITE+06
3129 6.635 2314 111,351 334E406  591E+05  8.95E+05
3130 6.635 6.634 111371 LIOE+09  528E+07  8.00E+07
3131 6,635 6,964 111,401 9,49E+08 3,93E+07 5,95E+07
3132 6,645 7,374 111,491 7,37E+07 7,91E+05 1,20E+06
3133 7,565 7,574 111,461 6,74E+08 3,04E+07 8,01E+07 # SK1 N32
3134 7,565 3,174 111,471 5,52E+06 6,41E+05 1,69E+06
3135 7,565 6,794 111,491 5,27E+08 2,68E+07 7,06E+07
3136 6,795 8,224 111,381 1,78E+06 4,58E+05 4,02E+05 # SK2 N32/Q55
3137 6.785 0.774 111,451 287E4+06  535E405  4.70E+05
3138 6,785 2,444 111,451 5,00E+06 8,00E+05 7,02E+05
3139 6,795 3,184 111,471 4,47E+06 7,05E+05 6,18E+05
3140 6.785 6.784 111,481 19IE+09  9.15E+07  8.02E+07
3141 6.785 7.414 111,521 LISEH09  444E+07  3.90E+07
3142 6.785 1.224 111,531 420E+06  5.00E+05  4.38E+05
3143 7385 2.464 111,451 7.64E+06  6.74E+05  T.09E+05  #SKI Q55
3144 7,385 0.904 111,471 SI4EH06  4ASE405 4 .69E+05
3145 7,385 1214 111,481 6.9TEH06  TAGE+05  7.85E+05
3146 7,385 7394 111,491 120E+09  7.60E+07  8.00E+07
3147 7,385 6,774 111,521 6,37E+08 4,35E+07 4,58E+07
3148 8,715 8,704 111,471 3,03E+08 1,43E+07 7,94E+07 # G60
3149 8,715 7,824 111,481 7,85E+07 5,94E+06 3,30E+07
3150 8,705 1,994 111,531 3,07E+06 4,34E+05 2,41E+06
3151 8,725 3,634 111,571 1,85E+07 1,27E+06 7,07E+06
3152 8,715 4,264 111,571 2,88E+07 1,29E+06 7,16E+06
3153 8,705 0,764 111,581 1,36E+06 4,51E+05 2,51E+06
3154 7,265 8,674 112,491 1,04E+08 5,47E+06 1,30E+07 #N76
3155 7,265 7,274 112,501 7,69E+08 3,41E+07 8,12E+07
3156 7265 8.904 112,501 358E407  1.73E406  4.12E+06
3157 7.265 7784 112,511 2ISEH08  895E406  2.13E+07
3158 7.265 1.914 112,521 3.68E406  4.95E405  1.1SE+06
3159 7255 4,194 112,521 373EH06  539E405  1.28E+06
3160 7265 2.044 112,531 338EH06  4.97E405  1.ISE+06
3161 7.265 2.974 112,541 553EH07  1.96E406  4.67E+06
3162 7,265 2,674 112,541 3,29E+07 1,23E+06 2,93E+06
3163 7,275 0,824 112,561 9,75E+06 6,49E+05 1,55E+06
3164 7,265 1,664 112,561 1,97E+06 4,33E+05 1,03E+06
3165 7,265 4,504 112,691 2,42E+07 6,46E+05 1,54E+06
3166 8,065 0,794 112,511 7,48E+07 2,90E+06 4,99E+06 #VI51
3167 8,065 2,924 112,521 4,88E+06 5,46E+05 9,41E+05
3168 8,065 2,104 112,531 8,77E+07 3,06E+06 5,27E+06
3169 8,065 8,054 112,531 8,46E+08 4,66E+07 8,03E+07
3170 8,065 9,484 112,531 2,16E+08 1,20E+07 2,06E+07
3171 8,065 7,544 112,531 1,63E+07 1,42E+06 2,44E+06
3172 8.065 6.684 112,541 9.65E406  1.I3E+06  1.95E+06
3173 8.065 9.964 112,561 331EH06  G.63E+05  1.14E+06
3174 8.065 4.494 112,591 203407 112E406  1.93E+06
3175 8,905 8,914 112,601 440E+08  245E+07  8.16E+07  #S34
3176 8915 7.464 112,611 L74E+08  S.64E106  2.88E+07
3177 8915 0.844 112.621 2ISEH07  125E406  4.17E+06
3178 8,915 1,664 112,641 6,48E+06 7,49E+05 2,50E+06
3179 8,915 3,944 112,671 8,87E+06 7,14E+05 2,38E+06



Anhang. IIBM". CYANA

I11-18

N. HN H N Integral Intensitdt  Norm. Intens."  Zuord.
3180 8,905 2,214 112,721 1,74E+07 8,86E+05 2,95E+06
3181 7,665 7,324 112,671 1,49E+06 5,88E+05 9,34E+05 #SK1 Q117
3182 7.655 8.034 112,731 3.95E406  G27E+05  9.95E+05
3183 7.675 2414 112,811 SOIEH06  G.5SE+05  1.04E+06
3184 7.665 7.654 112.841 LIGE+09  5.06E+07  8.04E+07
3185 7.655 6.954 112.851 6.99EH08  3.52E407  5.59E+07
3186 6.975 6.974 112.821 1.81E+09  1.16E+08  8.06E+07  #SK2 Q117
3187 6.975 7.654 112.821 481E+08  2.61E+07  1.81E+07
3188 6.985 9.154 113.011 6A3EH05  439E405  3.05E+05
3189 6.985 0.474 113.071 BOIE+05  438E+05  3.04E+05
3190 6.985 7314 113.181 L8OE+06  5.04E+05  4.12E+05
3191 7,345 6,764 112,791 1,13E+06 4,58E+05 1,53E+06 # V56
3192 7,335 1,304 112,991 5,85E+06 5,50E+05 1,83E+06
3193 7,335 0,954 113,081 6,27E+07 2,05E+06 6,83E+06
3194 7,335 7,334 113,081 9,17E+08 2,37E+07 7,91E+07
3195 7,335 4,274 113,111 1,63E+07 8,27E+05 2,76E+06
3196 7,335 7,604 113,111 5,63E+08 5,47E+06 1,82E+07
3197 7,335 2,214 113,151 1,64E+07 9,38E+05 3,13E+06
3198 9,325 0,974 113,321 2,57TE+07 1,03E+06 2,95E+06 #M160
3199 9335 2.544 113361 316E+07  137E406  3.90E+06
3200 9,325 9,344 113,361 4,56E+08 2,78E+07 7,94E+07
3201 9325 8.044 113371 6.55E4+07  4.87E+06  1.39E+07
3202 9325 7.054 113381 9.79E+07  621E+06  1.77E+07
3203 9325 9.014 113381 2.66E406  S91E+05  1.69E+06
3204 9325 7344 113,391 136E+07  146E+06  4.1SE+06
3205 9325 1.964 113.401 8.68E+07  291E+06  8.32E+06
3206 9335 4254 113.431 121E+07  S20E+05  2.34E+06
3207 9,335 4,454 113,491 4,19E+07 7,51E+05 2,15E+06
3208 6,945 7,254 113,371 2,97E+06 5,32E+05 1,09E+06 # HN X1
3209 6,965 6,644 113,381 8,22E+06 6,99E+05 1,43E+06 # HN X2
3210 6,945 6,954 113,571 1,23E+09 3,92E+07 7,99E+07 # SK1 N4/N124
3211 6,945 7,614 113,631 4,40E+08 2,27E+07 4,63E+07
3212 6,999 7,924 113,571 5,46E+07 1,69E+06 3,45E+06 # HN X3
3213 7.615 7.614 113,581 7.08E+08  2.76E+07  8.11E+07  #SK2 N4/N124
3214 7,615 6,954 113,621 4,47E+08 2,35E+07 6,90E+07
3215 7,924 7,924 113,341 9,95E+07 3,23E+06 8,07E+07 # HN X4
3216 7.924 6.975 113,581 491E+07  226E+06  5.64E+07  #HN X5
3217 7515 7.104 114,531 754E407  1.62E406  45IEH06  #N9I
3218 7515 9.184 114,541 325E406  S5.10E405  1.42E+06
3219 7.525 8304 114,541 274E406  474E405  1.32E+06
3220 7515 3.674 114,551 LSOE+07  1.14E+06  3.16E+06
3201 7515 0.774 114,551 3.54E+07 1 47E+06  4,09E+06
3222 7.525 4304 114,561 0.58E+06  7.19E+05  2.00E+06
3223 7,525 2,334 114,561 7,43E+06 7,12E+05 1,98E+06
3224 7,515 1,234 114,561 8,89E+06 6,39E+05 1,78E+06
3225 7,515 8,714 114,571 3,45E+06 5,26E+05 1,46E+06
3226 7,515 10,464 114,571 1,18E+08 6,85E+06 1,90E+07
3227 7515 7514 114,571 6.59E+08  2.86E+07  7.95E+07
3228 7,515 2,894 114,591 2,21E+06 5,01E+05 1,39E+06
3229 7,515 7,934 114,591 3,99E+07 4 81E+05 1,34E+06
3230 7,925 1,774 114,541 7,10E+06 7,13E+05 5,48E+06 #T28
3231 7,925 4,034 114,561 1,25E+07 5,72E+05 4,40E+06
3232 7.925 7.934 114,571 3.14E408  1.03E407  7.89E+07
3233 7.925 8284 114,571 9.06E+07  248E+06  1.91E+07
3234 7.925 7514 114,581 S.63EH07  2.80E406  2.15E+07
3235 7.925 1,154 114,581 120B+07  721E+05  5.55E+06
3236 7.925 1.284 114,591 LOSE+07  7.60E+05  5.85E+06
3237 7.925 3.754 114.631 448E106  423EH05  3.25E+06
3238 7,925 4,254 114,681 7,60E+06 6,62E+05 5,09E+06
3239 8,935 8,924 114,841 2,91E+07 2,15E+06 7,16E+07 #GI118
3240 8,925 7,874 114,861 2,08E+07 1,70E+06 4,24E+06
3241 7,085 8,634 115,211 5,08E+06 7,62E+05 8,66E+05 #Y6
3242 7,085 1,414 115,221 6,69E+06 7,78E+05 8,84E+05
3243 7,085 6,674 115,231 2,60E+07 1,57E+06 1,78E+06
3244 7,085 7,074 115,251 1,03E+09 7,04E+07 8,00E+07
3245 7,085 0,784 115,251 9,01E+05 4,16E+05 4,73E+05
3246 7,085 7,884 115,251 1,55E+08 8,60E+06 9,77E+06
3247 7,085 2,564 115,271 6,39E+07 2,67E+06 3,03E+06
3248 7.085 8.944 115,291 6ISEH06  1.09E+06  1.23E+06
3249 7.775 2.844 115,291 BO3E+05  411EH05  9.13E+05 #1163
3250 7.775 4,154 115,301 335E407  1.07E406  2.38E+06
3251 7.775 7.064 115,331 7.55E407  237E+06  526E+06
3252 7775 7344 115,341 246E+08  727E+06  1.61E+07
3253 7.775 0.884 115,381 15SE+08  4.50E406  1.00E+07
3254 7,775 7,794 115,391 1,59E+09 3,59E+07 7,97E+07
3255 7,775 9,334 115,391 1,69E+06 5,44E+05 1,21E+06
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3256 7,775 1,904 115,411 1,39E+08 3,02E+06 6,72E+06
3257 7,775 3,924 115,481 4,12E+07 1,16E+06 2,58E+06
3258 7.795 3.064 115.611 1.86E+06  4.94E+05  LI0E+06  #s. Ass
3259 8.625 7.064 115.451 SOJEH06  926E+05  120E+06  #N4
3260 8.625 2.634 115,451 LO2E+07  737E+05  9.58E+05
3261 8.615 3.804 115.461 350406 4.14E405  5.37E+05
3262 8,625 7,854 115,461 1,43E+08 3,57E+06 4,63E+06
3263 8.625 2.064 115,481 734E406  6.74E+05  8.76E+05
3264 8.625 8.624 115,491 S8SEH0S  1.54E407  8.09E+07
3265 8.655 4184 115.491 207E+07  7.80E+05  137E+06  #TI06
3266 8.655 1,024 115.501 276E407  1.01E406  1.76E+06
3267 8,655 0,664 115,511 3,10E+07 1,40E+06 2,45E+06
3268 8,635 4,364 115,521 7,72E+07 7,82E+05 1,37E+06
3269 8,655 7,644 115,551 1,45E+08 6,06E+06 1,06E+07
3270 8,665 7,284 115,621 1,40E+06 5,58E+05 9,79E+05
3271 9,345 8,474 115,521 5,52E+06 5,36E+05 5,36E+06 # HN gefaltet??
3272 9,355 6,754 115,631 4,33E+07 1,40E+06 1,40E+07 #
3273 9,355 6,934 115,631 421E+07 1,26E+06 1,26E+07 #
3274 9.355 9.354 115.651 179E+08  7.95E406  7.95E+07  #
3275 9.355 1.854 115.671 158E+07  S.06E+05  S.06E+06  #
3276 9,355 7,404 115,671 1,51E+07 1,09E+06 1,09E+07 #
3277 9.355 2.994 115.681 770E406  GAIE+05  GAIE+06  #
3278 9.345 1.444 115,751 498E+106  4.83E+05  4.83E+06  #
3279 7,275 0,784 115,691 1,28E+07 8,92E+05 1,62E+06 #R142
3280 7265 7084 115,701 TAIEH0S  441E407  8.01E+07
3281 7275 9.014 115,701 LS6E+07  1.76E+06  3.20E+06
3282 7265 8204 115.711 280EH08  1ASE407  2.63E+07
3283 7,265 1,654 115,721 1,02E+08 2,38E+06 4,33E+06
3284 7,275 1,904 115,741 1,05E+08 3,18E+06 5,79E+06
3285 7,275 2,964 115,771 7,92E+06 7,48E+05 1,36E+06
3286 7,275 4,244 115,851 3,01E+07 1,41E+06 2,56E+06
3287 8,565 7,244 115,931 6,37E+07 8,17E+05 1,34E+06 #F136
3288 8,565 0,834 115,941 4,31E+07 1,73E+06 2,83E+06
3289 8.565 3514 115,941 321EH06  491E+05  8.05E+05
3290 8,565 7,604 115,941 1,89E+08 1,00E+07 1,64E+07
3291 8,565 1,164 115,951 8,75E+07 2,73E+06 4 47E+06
3202 8.565 8.574 115,961 LO2E+09  491E+07  8.05E+07
3293 8.565 4,054 115,961 237E+07  9.87E+05  1.62E+06
3204 8.565 8.914 115,961 254E408  922E406  1.51E+07
3295 8.565 8.114 115,971 216EH08  2.67E+06  437E+06
3296 8,565 7.084 115,981 131E+07  1.02E406  1.67E+06
3297 8,565 1,964 115.991 3.53E407  130E406  2.13E+06
3208 8.565 2.984 116,011 621EH07  236E406  3.86E+06
3299 7,765 1,324 115,971 4,99E+07 1,11E+06 1,32E+06 #T51
3300 7,765 7,744 116,011 1,53E+09 3,23E+07 3,84E+07
3301 7,765 8,734 116,041 7,95E+07 4, 25E+06 5,06E+06
3302 7.775 4.434 116,051 3.50E406  597E+05  7.11E+05
3303 7,765 8,034 116,071 3,39E+08 1,95E+06 2,33E+06
3304 7,765 3,894 116,131 7,64E+07 1,66E+06 1,98E+06
3305 6,995 1,374 116,041 1,86E+07 9,11E+05 2,94E+06 #Y80
3306 6,995 3,464 116,081 4,53E+06 4,59E+05 1,48E+06
3307 6,995 3,884 116,081 2,08E+06 4,27E+05 1,38E+06
3308 6.985 6.984 116,091 6.5SEH08  248E+07  8.00E+07
3309 6.985 8.174 116,101 LO9E+08  5.90E+06  1.90E+07
3310 6.985 2.814 116,121 128E+07  9.74E+05  3.14E+06
3311 6.985 0.754 116,141 9.17E+06  GOSE405  2.25E+06
3312 8.405 4074 116,181 2.55E406  S5.85E05  225E406  #LIS
3313 8.405 8.164 116,271 SO6EH0S  89SE406 3 ASE+07
3314 8,405 1,484 116,271 3,53E+07 1,19E+06 4,58E+06
3315 8,405 8,394 116,281 7,31E+08 2,10E+07 8,07E+07
3316 8,405 0,824 116,291 4,58E+07 1,68E+06 6,46E+06
3317 8,405 2,974 116,291 4,34E+06 5,71E+05 2,20E+06
3318 8,405 1,234 116,291 3,99E+07 8,97E+05 3,45E+06
3319 8,405 6,614 116,301 6,74E+06 8,15E+05 3,13E+06
3320 8,405 9,154 116,351 1,44E+06 4,28E+05 1,65E+06
3321 8,405 3,634 116,421 1,00E+07 8,11E+05 3,12E+06
3322 7,845 9,314 116,201 9,16E+05 4,09E+05 4,98E+05 #S164
3323 7,835 7,834 116,271 1,43E+09 6,59E+07 8,04E+07
3324 7.845 8.474 116,271 L40E+06  4.88E+05  5.95E+05
3325 7.835 7334 116,281 1.82E+08  7.99E+06  O.74E+06
3326 7.835 0.874 116,291 607EH07  2.50E406  3.04E+06
3327 7.835 1,924 116,291 T27EH07  231E406  2.82E+06
3328 7.835 3.964 116,291 127E+08  322E+06  3.93E+06
3329 7.835 7.064 116,311 L97E+07  1.17E+06  1.42E+06
3330 7,835 4,144 116,331 1,43E+08 4, 51E+06 5,50E+06
3331 8,275 1,214 116,281 6,00E+06 5,66E+05 2,18E+06 # W27
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3332 8,265 1,004 116,371 4,04E+06 5,18E+05 1,99E+06
3333 8,275 7,964 116,381 3,12E+08 4,73E+06 1,82E+07
3334 8275 1.804 116,391 235E407  130E406  5.00E+06
3335 8275 8264 116,391 SO03EH08  2.08E+07  8.00E+07
3336 8275 7514 116,401 1S3E+07  9.76E+05  3.76E+06
3337 8275 4334 116,481 120E+07  6.93E+05  2.67E+06
3338 8275 3294 116,491 LOOE+07  7.54E+05  2.90E+06
3339 9.075 6.964 116,301 6.58E405  4.15E405  LG6OE+06  #Glll
3340 9.075 6.694 116,331 220EH06  S5.06E405  1.95E+06
3341 9.085 8.504 116,411 L42E+07  542E+05  2.08E+06
3342 9.075 8.044 116,471 132E+08  S.09E+06  3.11E+07
3343 9,075 9,104 116,481 5,53E+08 2,10E+07 8,08E+07
3344 9,085 1,604 116,491 1,61E+07 8,60E+05 3,31E+06
3345 9,085 0,794 116,501 6,14E+07 2,01E+06 7,73E+06
3346 9,075 10,214 116,521 3,68E+06 7,48E+05 2,88E+06
3347 9,085 3,204 116,531 4,05E+06 7,57TE+05 2,91E+06
3348 9,085 4,264 116,531 2,17E+07 7,78E+05 2,99E+06
3349 9,075 3,904 116,561 2,95E+07 1,26E+06 4,85E+06
3350 8,785 5,184 116,731 2,05E+07 1,07E+06 1,42E+06 #E130
3351 8.795 1.434 116,761 3.04E4+06  4.54E+05  6.05E+05
3352 8,795 3,334 116,771 3,65E+07 1,71E+06 2,28E+06
3353 8.795 8.464 116,771 217E+08  3.A3E406  4.17E+06
3354 8.795 7.824 116,781 124E+08  9.50E+06  127E+07
3355 8.785 8.794 116,781 122E+09  6.06E+07  8.09E+07
3356 8.795 2.384 116,781 BOGE+07  L67EH06  2.23E+06
3357 8.795 0.794 116,791 LISE+07  8.58E+05  1.I4E+06
3358 8.795 2.004 116.801 LI14E+08  4.16E+06  5.54E+06
3359 8,795 7,504 116,811 1,18E+06 4,98E+05 6,64E+05
3360 8,785 9,134 116,821 4,89E+08 2,46E+06 3,28E+06
3361 8,795 8,144 116,821 1,72E+06 5,93E+05 7,91E+05
3362 8,805 9,674 116,831 6,92E+05 4,14E+05 5,51E+05
3363 8,805 4,004 116,971 1,71E+07 1,08E+06 1,44E+06
3364 7,435 8,324 116,801 5,77E+07 5,37E+05 5,37E+05 #1166
3365 7.425 1.604 116,831 LI2E+08  3.00E406  3.00E+06
3366 7,425 1,014 116,851 1,43E+08 4,52E+06 4,52E+06
3367 7,425 7,414 116,851 1,36E+09 8,04E+07 8,04E+07
3368 7.425 7.804 116.861 339E408  2.83E406  2.83E+06
3369 7.425 8.064 116.861 L77B+08  1ISE+07  L.ISE+07
3370 7.425 1.894 116,901 LI14E+08  3.05E406  3.05E+06
3371 7.425 4224 116,911 63TEH07  243E406  2A43E+06
3372 6,925 7,544 116,801 1,02E+08 3,72E+06 2,86E+07 # A45
3373 6,925 6.944 116,831 427E+08  101EH07  7.77E+07
3374 6,925 1.414 116,841 337E407  LI19E406  9.18E+06
3375 9,185 3,494 116,711 3,75E+06 4,54E+05 9,27E+05 #T120
3376 9,185 5,664 116,811 8,77E+06 7,92E+05 1,62E+06
3377 9,185 8,794 116,821 4,14E+08 1,06E+07 2,16E+07
3378 9,185 9,184 116,831 9,24E+08 3,92E+07 7,99E+07
3379 9,185 7,864 116,841 4,34E+06 8,15E+05 1,66E+06
3380 9,185 2,654 116,841 5,38E+06 6,03E+05 1,23E+06
3381 9,185 0,854 116,841 7,61E+07 2,46E+06 5,01E+06
3382 9,195 8,464 116,851 3,39E+06 4,25E+05 8,67E+05 #s. Ass
3383 9,185 3,904 116,861 2,01E+07 1,01E+06 2,07E+06
3384 9,185 1,354 116,861 8,35E+07 2,61E+06 5,33E+06
3385 9.175 5.464 116.881 LO4E+07  7.69E+05  1.57E+06
3386 8.725 7.474 116,891 121E+06  449E+05  1.50E+06  #F89
3387 8.725 5.504 116,921 143407  9.08E405  3.03E+06
3388 8.725 8.714 116,931 837E+08  2.39E+07  7.95B+07
3389 8.725 9.184 116,941 1L.84E+08  344E106  1LISE+07
3390 8,725 0,784 116,941 3,83E+07 1,51E+06 5,02E+06
3391 8,725 2,334 116,971 8,24E+06 7,50E+05 2,50E+06
3392 8,715 4,384 116,971 5,03E+06 7,55E+05 2,52E+06
3393 8,725 7,074 116,981 1,65E+07 1,03E+06 3,45E+06
3394 8,725 1,314 116,991 1,59E+07 9,05E+05 3,02E+06
3395 7,705 8,814 117,061 1,52E+06 5,17E+05 1,72E+06 #s. Ass
3396 7,715 5,384 117,131 3,13E+06 6,12E+05 2,04E+06
3397 7,725 7,724 117,141 8,48E+08 3,97E+07 8,11E+07 #T62
3398 7,725 1,164 117,161 4,02E+07 1,33E+06 2,72E+06
3399 7,725 8,474 117,191 1,28E+07 1,16E+06 2,38E+06
3400 7.725 9.054 117.191 156E+07  128E+06  2.61E+06
3401 7.725 0.734 117211 S.8OEH07  1.97E406  4.01E+06
3402 7.735 1.834 117,241 672E+06  G.J4E+05  1.38E+06
3403 7725 4514 117,241 9.40E+07  207E+06  423E+06
3404 7725 1.554 117,251 9.06E406  G.I1E+05  1.25E+06
3405 7725 3.934 117,261 L42E+06  470E+05  9.60E+05
3406 7,345 8,464 117,441 5,52E+05 4,34E+05 8,86E+05 #s. Ass
3407 7,345 2,284 117,461 2,51E+06 4,89E+05 9,99E+05 #s. Ass
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3408 7,335 3,244 117,471 9,54E+06 8,46E+05 1,73E+06
3409 7,325 9,664 117,541 1,81E+08 1,18E+07 2,42E+07
3410 7,335 4,224 117,541 3,35E+07 1,34E+06 2,74E+06
3411 7325 7324 117.551 B.54E+08  376E+07  7.99E+07  #LII
3412 7325 0.814 117.551 9.70E+07  3ASE406  TAIE+06
3413 7325 9.054 117.561 8.54E+07  403E+06  8.58E+06
3414 7335 1.374 117.561 2.89E+07  121E406  2.58E+06
3415 7325 1.804 117.601 242E407  1.04E406  2.22E+06
3416 7335 5334 117.631 139B+07  S.29E+05  1.76E+06
3417 8275 9.234 117.621 SO3EH05  4.64E+05 103406  #R97
3418 8.265 3354 117.631 178B+06  S5.03E+05  LI4E+06  #s. Ass
3419 8,265 7,284 117,651 9,78E+07 6,43E+06 1,43E+07
3420 8,265 8,264 117,651 7,01E+08 3,63E+07 8,06E+07
3421 8,265 6,414 117,661 1,71E+07 1,93E+06 4,29E+06
3422 8,265 8,884 117,661 2,93E+06 7,41E+05 1,65E+06
3423 8,265 1,884 117,661 1,38E+08 3,82E+06 8,48E+06
3424 8,265 7,634 117,681 1,05E+08 5,47E+06 1,22E+07
3425 8,265 0,814 117,691 2,31E+07 1,09E+06 2,42E+06
3426 8275 3.984 117.821 142E+07  S.19E+05  1.82E+06
3427 8275 2734 117.841 9.ISE+05  S5.01E+05  1.11E+06
3428 8,085 6,684 117,711 4,12E+07 2,49E+06 8,58E+06 #S152
3429 8.085 0.884 117.721 1.84E+07  1.02E+06  3.51E+06
3430 8.075 8.074 117.741 7.83E408  231E407  7.97E+07
3431 8.085 2.074 117.741 288E+07  LISE406  3.97E+06
3432 8.085 4514 117,751 210E407  8.70E405  3.00E+06
3433 8.085 9.944 117.761 397EH06  6.75E405  2.33E+06
3434 8.085 3354 117.861 843E+06  798EH05  2.75B+06
3435 8,075 8,514 117,931 1,97E+06 4,20E+05 1,45E+06
3436 8,385 7,844 117,841 1,52E+08 1,76E+06 4,63E+06 # E30
3437 8,385 8,374 117,851 8,27E+08 3,08E+07 8,09E+07
3438 8,375 1,524 117,871 3,80E+07 7,94E+05 2,09E+06
3439 8,385 1,974 117,881 1,35E+08 3,27E+06 8,61E+06
3440 8,385 7,534 117,891 2,37E+08 8,38E+06 2,21E+07
3441 8385 4254 117.921 416E+07  1.69E+06  4ASE+06
3442 7,565 6,944 117,861 3,77E+07 2,39E+06 1,26E+07 # A24
3443 7,565 8,214 117,861 7,84E+07 2,94E+06 1,55E+07
3444 7.565 0.774 117.861 233E407  LI0E+06  5.78E+06
3445 7575 7.584 117.871 9.75E4+08  1.50E+07  7.87E+07
3446 7.565 3.644 117.871 336E406  522E405  2.75E+06
3447 7575 1.414 117.881 774E407  1.86E406  9.76E+06
3448 8,745 8,354 117,851 6,47E+07 4,79E+05 2,99E+06 # K50
3449 8,755 0.894 117,941 233E406  4.80E405  3.00E+06
3450 8,745 1334 117,951 9.77E+06  G.8SE405  4.30E+06
3451 8,745 8,734 117,951 4,85E+08 1,27E+07 7,94E+07
3452 8,745 8,154 117,951 9,92E+06 8,40E+05 5,25E+06
3453 8,745 7,744 117,961 1,26E+08 5,57E+06 3,48E+07
3454 8,745 1,794 117,971 5,58E+07 1,68E+06 1,05E+07
3455 8,745 3,914 118,071 7,66E+06 7,47E+05 4,67E+06
3456 6,415 7,614 117,991 1,15E+07 8,74E+05 2,43E+06 # V95
3457 6,405 0,594 118,011 2,93E+07 1,21E+06 3,36E+06
3458 6,415 -0,426 118,021 5,08E+07 2,21E+06 6,15E+06
3459 6,415 8,034 118,021 3,82E+07 1,33E+06 3,70E+06
3460 6.415 6.414 118,031 S36EH08  2.88E407  8.01E+07
3461 6.415 8294 118,031 120E+08  533E+06  14SE+07
3462 6.415 1.874 118,031 438E407  171EH06  4.75E+06
3463 6.415 7284 118,031 L53E+08  S.07EH06  2.24E+07
3464 6.415 0.754 118,041 320EH07  135E406  3.74E+06
3465 6.405 3.984 118,061 0.64EH06  G.65E405  1.8SE+06
3466 6,415 4414 118,071 5,63E+06 4,26E+05 1,18E+06
3467 6,415 2,764 118,121 1,60E+07 1,12E+06 3,10E+06
3468 8,025 8,704 118,031 3,47E+06 4,78E+05 8,24E+05 #L153
3469 8,025 0,844 118,111 7,09E+07 1,92E+06 3,31E+06
3470 8,025 8,044 118,111 1,36E+09 4,70E+07 8,10E+07
3471 8,025 7,724 118,121 9,24E+08 9,13E+06 1,57E+07
3472 8,025 7,504 118,121 2,89E+08 6,55E+06 1,13E+07
3473 8,025 1,784 118,121 1,67E+08 5,25E+06 9,05E+06
3474 8,025 1,264 118,141 4,48E+07 1,38E+06 2,37E+06
3475 8,025 3,954 118,181 3,96E+07 1,66E+06 2,86E+06
3476 7.625 1,984 118,181 947E+07  290E+06  3.67E+06  #S107/D67
3477 7.625 1.344 118,201 BS6E+07  L.62EH06  2,05E+06
3478 7.635 2.464 118,241 326E407  1.19E+06  1.50E+06
3479 7.635 9.204 118,261 LOSE+07  1.02E+06  1.30E+06
3480 7.635 7.624 118,281 L87E+09  633E+07  S.01E+07
3481 7.635 6.994 118,291 LSIE+06  497E+05  6.29E+05
3482 9,005 8,714 118,141 4,37E+06 8,37E+05 1,67E+06 #N140
3483 9,015 0,984 118,201 6,25E+07 1,90E+06 3,79E+06
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3484 9,015 7,624 118,231 7,83E+06 5,00E+05 1,00E+06
3485 9,015 9,024 118,251 8,99E+08 4,05E+07 8,10E+07
3486 9.015 8264 118,251 256E+08  144E+07  2.88E+07
3487 9.015 2.094 118271 6.00E+07  1.67E+06  3.34E+06
3488 9.015 1.854 118271 SOJEH07  136E406  2.71E+06
3489 9.015 2.924 118,281 6.6SEH07  2.57E406  5.14E+06
3490 9.025 9.474 118,281 77SE405  438E+05  8.76E+05
3491 9.015 7274 118,301 L99E+07  1.73E+06  3.46E+06
3492 9.015 3.904 118331 1.88E+07  1.05E406  2.09E+06
3493 9.015 4254 118,361 310EH07  130E406  2.60E+06
3494 7.875 9.424 118.151 428E4105  433EH05  69SE+05  #KI19
3495 7,875 3,784 118,291 2,68E+07 1,30E+06 2,10E+06
3496 7,875 1,374 118,301 9,61E+07 2,60E+06 4,20E+06
3497 7,875 8,924 118,301 7,56E+07 5,39E+06 8,69E+06
3498 7,875 7,874 118,311 1,30E+09 4 97E+07 8,02E+07
3499 7,875 7,274 118,321 1,30E+07 7,58E+05 1,22E+06
3500 7,875 5,714 118,321 2,60E+07 2,38E+06 3,83E+06
3501 7,875 1,004 118,341 3,60E+07 1,05E+06 1,70E+06
3502 7.885 6.994 118,361 LO4E+06  4.66E+05  7.51E+05
3503 7.875 4474 118,361 LO3E+08  147E+06  236E+06
3504 7,885 2,494 118,361 4,79E+06 5,48E+05 8,84E+05
3505 7.885 8.464 118361 155E+07  946E+05  1.53E+06
3506 8.515 6.734 118,361 120E+07  9.66E+05  O.66E+05  # S40/ H64
3507 8.525 7.614 118361 414E+07  197E+06  1.97E+06
3508 8.515 8.504 118,391 206E409  S.U3E407  8.13E+07
3509 8.515 0.724 118,401 200E+08  4.92E406  4.92E+06
3510 8.515 9.174 118,411 135B+08 471106  4.71E+06
3511 8,525 4,434 118,421 1,80E+08 3,45E+06 3,45E+06
3512 8,535 7,284 118,431 6,55E+05 4,04E+05 4,04E+05
3513 8,515 3,094 118,431 2,36E+07 9,15E+05 9,15E+05
3514 8,525 9,804 118,431 1,17E+07 1,13E+06 1,13E+06
3515 8,515 1,184 118,491 7,96E+07 2,06E+06 2,06E+06
3516 8,525 6,454 118,511 5,77E+06 6,64E+05 6,64E+05
3517 8.525 2.694 118,521 212E407  1.06E406  1.06E+06
3518 8,515 5,754 118,531 1,45E+07 9,05E+05 9,05E+05
3519 7,645 3,474 118,461 7,45E+06 6,04E+05 7,65E+05 #S107/ D67
3520 7.645 0.644 118,561 127E+08  2.92E+06  3.69E+06
3521 7.645 8.664 118,621 1.95E+08  7.05E406  8.92E+06
3522 7.655 9.524 118,631 31IEH06  736E+05  9.31E+05
3523 7.665 5114 118.801 L72E+06  430E+05  5.44E+05
3524 7,955 0,744 118,671 3,51E+07 1,27E+06 2,49E+06 # A125
3525 7.955 7.944 118,701 131E+09  4.11E+07  8.06E+07
3526 7.955 6.754 118,711 145E+07  139E+06  2.73E+06
3527 7,965 8,444 118,721 5,78E+07 1,80E+06 3,54E+06
3528 7,965 8,764 118,721 8,54E+06 7,91E+05 1,55E+06
3529 7,955 2,814 118,731 1,07E+07 8,95E+05 1,75E+06
3530 7,965 1,514 118,731 7,96E+07 3,28E+06 6,43E+06
3531 7,295 3,294 118,691 3,71E+06 4,91E+05 7,92E+05 # K165/ L162/ R73
3532 7,295 8,914 118,711 9,50E+07 6,08E+06 9,81E+06
3533 7,305 0,874 118,731 9,67E+07 2,17E+06 3,49E+06
3534 7,295 8,384 118,731 4,70E+07 1,72E+06 2,78E+06
3535 7,305 1,934 118,751 2,52E+08 4,34E+06 7,00E+06
3536 7315 7314 118,761 1.82E+09  497E+07  8.02E+07
3537 7325 4174 118.831 LOSE+08  2.50E+06  4.04E+06
3538 7325 7.824 118.861 381EH08  8.79E+06  1A2E+07
3539 7335 9.644 119,061 7.02EH05  4.80E405  7.74E+05
3540 9.075 7324 118,781 S79EH06  892E+05  3.72EH06  #VSS
3541 9.075 9.074 118,781 71IEH08  1.93E407  8.03E+07
3542 9,075 9,664 118,791 5,68E+07 3,75E+06 1,56E+07
3543 9,065 4,804 118,801 5,89E+06 6,68E+05 2,78E+06
3544 9,075 1,954 118,801 1,57E+07 9,12E+05 3,80E+06
3545 9,075 0,814 118,811 6,96E+07 2,70E+06 1,12E+07
3546 9,075 5,134 118,861 1,29E+07 8,18E+05 3,41E+06
3547 8,665 2,094 118,601 1,80E+07 1,08E+06 4,30E+06 #Y75
3548 8,655 8,904 118,611 2,23E+08 5,30E+06 2,12E+07
3549 8,655 7,734 118,611 4,23E+07 2,08E+06 8,33E+06
3550 8,665 0,884 118,611 1,63E+07 9,29E+05 3,72E+06
3551 8,655 3,034 118,611 4,34E+07 1,82E+06 7,28E+06
3552 8.655 8.674 118,631 SSIEH0S  2.03E407  8.13E+07
3553 8.655 7274 118,631 826E+07  5.60EH06  2.24E+07
3554 8.665 4334 118,811 354E406  S538E405  2.15E+06
3555 8.665 8394 118,951 320EH06  SAOE405  2.16E+06
3556 8,435 5,634 118,841 4,03E+06 5,90E+05 8,94E+05 #NI123
3557 8,435 5.464 118,871 SO3EH06  9.13E405  1.38E+06
3558 8,445 1,354 118,881 1,45E+06 4 30E+05 6,51E+05
3559 8,445 2,854 118,901 1,05E+07 5,59E+05 8,48E+05
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3560 8,445 6,954 118,911 4,87E+06 6,92E+05 1,05E+06
3561 8,435 8,814 118,941 9,09E+08 1,96E+07 2,97E+07
3562 8.445 7.824 118,951 2.10E+08  528E406  8.00E+06
3563 8,445 4,484 118,961 6,23E+07 1,48E+06 2,24E+06
3564 8.435 6.694 118,961 2.09E406  SA3E+05 8 .22E+05
3565 8.445 0.784 118,961 254EH08  427E406  6AGE+06
3566 8.455 8.474 118,961 2.69E409  S31E+07  8.04E+07
3567 8.475 9.144 118,941 140E+08  1.72E+06  2.61E+06 #1133
3568 8.475 4.044 118,951 134107  S.08E+05  1.22E+06
3569 8.465 3.164 118,991 L65E+07  7.11E+05  1.0SE+06
3570 8.475 8.154 118,991 LO6E+09  7.77E+06  1ISE+07
3571 8,475 1,934 119,001 1,48E+08 3,56E+06 5,39E+06
3572 8,925 0,824 118,811 2,56E+07 1,32E+06 2,65E+06 #K137
3573 8,915 7,294 118,811 1,24E+07 6,77E+05 1,35E+06
3574 8,915 1,174 118,831 3,19E+07 1,02E+06 2,03E+06
3575 8,915 8,264 118,841 1,57E+08 2,37E+06 4,75E+06
3576 8,915 7,594 118,851 1,58E+07 1,61E+06 3,22E+06
3577 8,915 8,914 118,861 6,87E+08 4,01E+07 8,02E+07
3578 8.915 8.034 118.861 LO6E+08  6.72E+06  134E+07
3579 8.915 8.574 118,871 402E+08  6.65E406  1.33E+07
3580 8,915 1,814 118,881 1,12E+08 3,02E+06 6,04E+06
3581 8.925 2.894 118,931 213E407  128E406  2.56E+06
3582 8.925 3.844 119,081 209407  138E+06  2.75E+06
3583 8275 1.284 118,981 492E+06  T22E05  4.01E+06  #T47
3584 8275 4334 118,991 L64E+06  4.86E+05  2.70E+06
3585 8275 8264 119.031 SOSEH0S  1A3E407  7.97E+07
3586 8275 3.734 119.171 920EH06  7.79E+05  4.33E+06
3587 8,285 7,704 119,181 3,26E+07 8,32E+05 4,62E+06
3588 7,735 4,024 119,161 4,15E+06 4,51E+05 1,25E+06 #172
3589 7,735 7,734 119,221 8,78E+08 2,88E+07 7,99E+07
3590 7,735 0,824 119,231 9,83E+07 3,00E+06 8,33E+06
3591 7,735 8,384 119,231 1,13E+08 6,06E+06 1,68E+07
3592 7,735 1,334 119,241 1,37E+07 5,82E+05 1,62E+06
3593 7.735 8.924 119.241 L65E+07  1.59E+06  4.40E+06
3594 7,735 7,294 119,251 1,39E+08 6,52E+06 1,81E+07
3595 7,745 1,884 119,251 9,35E+07 3,11E+06 8,64E+06
3596 7.745 2324 119.261 3.03E407  894E+05  2.A48E+06
3597 7.735 3.854 119.281 142E+06  5.03E+05  140E+06
3598 7.745 3304 119.391 627EH06  6.75E+05  1.8SE+06
3599 8365 4014 119,091 250E406  426E405  8.52E+05  #M71/ V68
3600 8365 3.814 119,101 L6SE+06  436E+05  8.73E+05
3601 8375 3.174 119,191 S7SEH06  S33E405  1OTE+H06
3602 8,385 9.204 119211 LG6IE+06  429E+05  8.58E+05
3603 8,375 8,384 119,221 1,34E+09 4,05E+07 8,10E+07
3604 8,365 7,724 119,221 1,19E+08 5,34E+06 1,07E+07
3605 8,375 0,774 119,231 1,02E+08 2,32E+06 4,63E+06
3606 8,365 7,284 119,241 7,33E+06 1,20E+06 2,40E+06
3607 8,375 1,324 119,241 2,25E+07 9,05E+05 1,81E+06
3608 8,375 2,334 119,261 6,80E+07 1,22E+06 2,45E+06
3609 8,375 1,844 119,261 1,28E+08 2,91E+06 5,83E+06
3610 9,645 1,534 119,161 6,48E+06 5,29E+05 2,03E+06 #G10
3611 9,645 9,054 119,201 1,01E+08 5,12E+06 1,97E+07
3612 9.645 9.664 119.201 391EH08  2.06E+07  7.92E+07
3613 9.645 7324 119211 124E+08  64IEH06  247E+07
3614 9.645 0.814 119211 S79EH07  239E+06  9.18E+06
3615 9.645 1.854 119.221 S23EH06  S.0SE405  1.95E+06
3616 9.645 5214 119.231 2ISEH06  470E405  1.81E+06
3617 9.645 3.174 119.251 SSIEH06  6.75E405  2.60E+06
3618 9,655 4,184 119,271 2,57TE+07 1,21E+06 4,66E+06
3619 8,135 9,824 119,171 5,13E+07 3,20E+06 3,36E+06 #N124/ E134
3620 8,145 3,004 119,281 1,49E+07 7,27E+05 7,65E+05
3621 8,145 7,084 119,321 4,05E+06 5,42E+05 5,71E+05
3622 8,155 2,864 119,331 2,01E+07 8,14E+05 8,57E+05
3623 7,615 1,144 119,211 2,49E+07 1,02E+06 1,83E+06 # Q55
3624 7,615 0,824 119,241 2,39E+07 1,09E+06 1,95E+06
3625 7,615 7,614 119,261 1,55E+09 4,53E+07 8,09E+07
3626 7,615 2,294 119,291 6,57E+07 2,21E+06 3,95E+06
3627 7,615 8,044 119,331 8,85E+07 1,68E+06 3,00E+06
3628 7.625 4244 119371 375E407  129E406  2.31E+06
3629 7,335 7,804 119,241 3,16E+08 8,96E+06 1,44E+07 #1162
3630 7335 0.834 119.291 7.95E407  2.40E406  3.86E+06
3631 7,345 2.874 119,301 1.82E+07  110E+06  1.77E+06
3632 7,345 7.054 119311 729EH08  9.93E406  1.60E+07
3633 7,345 9.334 119,331 210E407  175E406  2.82E+06
3634 7,345 9,004 119,401 3,31E+06 6,22E+05 1,00E+06
3635 8,145 3,644 119,381 2,29E+07 8,06E+05 8,49E+05 #E134/N124
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3636 8,145 6,744 119,391 2,24E+06 4,37E+05 4,60E+05
3637 8,155 7,254 119,421 1,11E+06 5,19E+05 5,46E+05
3638 8.145 8.464 119.431 130E+09  1.85E+07  1.95E+07
3639 8.145 1.204 119.431 LO6E+08  1.94E+06  2.04E+06
3640 8.155 9.154 119.431 9.01E+06  7.99E+05  SAIE+05
3641 8.145 8.154 119.451 204E409  T.63E407  8.04E+07
3642 8,145 0,824 119,461 1,00E+08 2,62E+06 2,76E+06
3643 7,895 8,394 119,181 1,47E+07 1,13E+06 2,18E+06 # 2 versch. Spuren
3644 7.905 1.884 119,191 8ASE+06  7.09E+05  1.36E+06
3645 7.895 0.794 119211 230E406  530E405  1.02E+06
3646 7.885 7.634 119.261 283E408  1.87E406  3.59E+06
3647 7,895 4,154 119,381 9,28E+05 4,55E+05 8,76E+05
3648 7,885 6,684 119,471 1,59E+06 5,63E+05 1,08E+06
3649 7,875 7,884 119,471 1,18E+09 4,19E+07 8,05E+07 # D5
3650 7,875 8,604 119,481 7,80E+07 4 45E+06 8,57E+06
3651 7,875 7,074 119,491 1,49E+08 1,14E+07 2,19E+07
3652 7,875 2,514 119,491 4,76E+07 2,19E+06 4,22E+06
3653 7,885 1,424 119,591 2,44E+06 5,05E+05 9,71E+05
3654 6.595 4.804 119.661 6.02E+05  4.04E+05  5.8E+06  #119
3655 6.595 6.604 119.661 199E+08  5.80E+06  8.28E+07
3656 6,595 0,814 119,681 3,07E+07 1,12E+06 1,60E+07
3657 8.145 4,064 119,541 775B+07  2.13E+06  239E+06  #G21
3658 8.145 7.604 119.601 205E4+08  8.81E+06  9.90E+06
3659 8.145 2.024 119.601 200E+08  4.85E406  5ASE+06
3660 8.145 8.884 119.621 L79E+07  8.57E+05  9.63E+05
3661 8235 3.084 119,701 9.45E+05  4.55E+05  2.53E406  #V23
3662 8225 8204 119.701 LO3E+09  142E+07  7.88E+07
3663 8,225 1,534 119,711 2,73E+07 8,95E+05 4,97E+06
3664 8,225 1,934 119,721 4 41E+07 9,72E+05 5,40E+06
3665 8,225 7,574 119,751 1,48E+08 3,51E+06 1,95E+07
3666 8,225 0,874 119,751 7,27E+07 1,54E+06 8,57E+06
3667 8,235 6,944 119,841 2,45E+06 5,64E+05 3,14E+06
3668 8,225 3,274 119,861 3,08E+06 4,69E+05 2,60E+06
3669 8.235 9.814 119.861 3.02E406  GAOE+05  3.60E+06
3670 8,235 3,574 119,981 3,73E+06 4 91E+05 2,73E+06
3671 7,035 3,954 119,881 1,01E+06 4,33E+05 9,62E+05 #D161
3672 7.035 7.054 119.901 733E408  3.59E+07  7.98E+07
3673 7.035 7344 119.901 67SEH08  9.07E+06  2.02E+07
3674 7.035 1.894 119.901 B54E+07  2.99EH06  6.64E+06
3675 7.035 7.804 119.901 SA9EH07  2.69E406  5.99E+06
3676 7,035 9.344 119,901 881E+07  7AIEH06  1.58E+07
3677 7.035 8,034 119.911 1.80E+07  1.71E+06  3.81E+06
3678 7.035 9.014 119,931 8.85E+06  SAGEH05  1.88E+06
3679 7,045 0,834 119,931 1,82E+07 1,13E+06 2,52E+06
3680 7,035 2,854 119,951 3,67E+07 1,85E+06 4,10E+06
3681 7,045 4,394 120,001 2,07E+07 9,73E+05 2,16E+06
3682 8,415 3,964 119,871 2,03E+07 8,39E+05 1,20E+06 #Q117
3683 8,405 2,044 119,891 8,40E+07 1,63E+06 2,33E+06
3684 8,405 4,104 119,951 1,64E+07 8,09E+05 1,16E+06
3685 8,505 4,374 119,661 2,27E+07 1,10E+06 1,37E+06 # A69
3686 8,505 9,814 119,721 5,98E+06 8,99E+05 1,12E+06
3687 8,515 7,634 119,741 2,29E+07 1,19E+06 1,48E+06
3688 8.515 2.484 119.771 350E406  4.80E+05  6.00E+05
3689 8.515 3.454 119.841 336E407  9.16E+05  1.14E+06
3690 8.515 3.264 119.851 3.02E407  1I14E406  1A3E+06
3691 8.515 6.844 119.851 S5TEH06  T.02E405  8.77E+05
3692 8.515 0.794 119.861 145E+08  3.63E406  4.54E+06
3693 8.525 9.224 119.891 3.69EH06  5.74E405  7.17E+05
3694 8,515 8,504 119,901 1,86E+09 6,47E+07 8,08E+07
3695 8,515 2,014 119,951 7,16E+07 2,07E+06 2,59E+06
3696 8,535 7,274 119,981 1,14E+06 4 35E+05 5,44E+05
3697 8,525 1,394 120,031 1,20E+08 3,74E+06 4,67E+06
3698 8,525 3,934 120,081 2,30E+07 1,01E+06 1,27E+06
3699 7,635 7,624 120,101 1,06E+09 3,09E+07 8,12E+07 #1.98
3700 7,635 8,864 120,121 1,16E+07 1,27E+06 3,34E+06
3701 7,635 8,284 120,121 2,13E+08 1,11E+07 2,91E+07
3702 7,635 1,864 120,131 1,02E+08 3,40E+06 8,96E+06
3703 7,635 0,814 120,141 5,70E+07 2,06E+06 5,42E+06
3704 7.635 6.424 120,181 120E+06  4.60E+05  121E+06
3705 7.635 1.474 120,191 3.54E407  1IGE406  3.04E+06
3706 7.635 3.974 120211 1.80E+07  S46E+05  2.23E+06
3707 7,925 1,874 120,221 3,30E+06 4,83E+05 2,54E+06 # Ad4/ M1
3708 7.925 7.164 120,301 280EH06  S536E405  2.82E+06
3709 7.925 7.924 120,321 736E408  1.56E407  8.21E+07
3710 7,915 1,354 120,341 3,32E+07 1,36E+06 7,16E+06
3711 7,915 0,904 120,361 9,72E+06 6,67E+05 3,51E+06
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3712 7,825 7,304 120,261 3,01E+08 5,54E+06 5,54E+06 # 4Pos: N32.V61.N77.V126
3713 7,815 3,164 120,331 1,54E+07 6,82E+05 6,82E+05 # 527/ 1001/ 1281/ 2083
3714 7.815 8.414 120,341 2.69E4+08  S5.A3E406  5.13E+06
3715 7.825 4364 120371 200E+08  4.07E+06  4.07E+06
3716 7.825 2.434 120371 2.61E+07  9A4E+05  9A44E+05
3717 7.825 6.944 120,411 474E107  1.06E+06  1.06E+06
3718 7,815 1,534 120,421 1,49E+08 2,47E+06 2,47E+06
3719 7.815 6.764 120,431 1.94E+07  1.03E+06  1.03E+06
3720 7.815 5.444 120,451 3.59EH06  7.01E405  7.01E+05
3721 7.815 7.824 120,531 3.85E409  128E408  8.03E+07
3722 7.815 2.804 120,541 L99E+07  7.88E+05  7.88E+05
3723 7,815 0,754 120,561 2,40E+08 5,56E+06 5,56E+06
3724 7,815 1,864 120,571 2,04E+08 3,62E+06 3,62E+06
3725 7,815 8,714 120,621 2,65E+08 7,27E+06 7,27TE+06
3726 9,215 7,604 120,481 2,31E+07 2,22E+06 3,21E+06 # V66
3727 9,215 0,704 120,491 2,40E+08 6,85E+06 9,93E+06
3728 9,215 9,224 120,501 1,06E+09 5,55E+07 8,04E+07
3729 9,215 8,524 120,511 4,48E+07 2,39E+06 3,47E+06
3730 9215 8.894 120,521 SI0EH08  1.74E406  2.51E+06
3731 9215 4.844 120,531 871E+07  2.92E+06  423E+06
3732 9,215 1,284 120,531 1,22E+07 6,93E+05 1,00E+06
3733 9215 2.154 120,531 1.82E+07  1.05E406  1.52E+06
3734 8305 8.564 120,491 BAOE+08  1.8TEH06  2.71E+06  #V99/L139
3735 8305 1,484 120,511 7.68E407  1.60E+06  231E+06  #1669/2308
3736 8305 2.964 120,521 LO9E+07  7.59E+05  1.10E+06
3737 8315 7.624 120,531 L6OE+08  6.53E+06  9.46E+06
3738 8.295 8.054 120,531 S62EH0S  T29E406  1.06E+07
3739 7,465 2,364 120,531 421E+06 5,25E+05 3,28E+06 # R35
3740 7,455 8,914 120,531 1,59E+08 6,62E+06 4,14E+07
3741 7,455 5,274 120,541 5,31E+06 4,79E+05 2,99E+06
3742 7,465 0,834 120,551 2,14E+07 1,06E+06 6,64E+06
3743 7,455 7,474 120,581 4,91E+08 1,32E+07 8,25E+07
3744 7,455 1,624 120,611 1,00E+07 6,55E+05 4,10E+06
3745 8.695 9.134 120,661 2,12E+06  4,52E+05  4,11E+06  # HN gefaltet 227
3746 8,725 8,404 120,661 3,16E+07 1,39E+06 1,26E+07
3747 8,725 1,254 120,671 1,15E+06 4,65E+05 4,22E+06 #

3748 8.725 8.714 120,681 1.82E+08  S.68E406  7.89E+07  #
3749 8.725 1.394 120,771 LO2E+06  488E+05  443E+06  #
3750 8.715 7.814 120.821 221EH06  5.77E405  524E+06  #
3751 8,415 7,274 120,721 1,42E+06 5,17E+05 7,83E+05 #XK70
3752 8,425 1,394 120,731 LOTE+08  236E+06  3.5SE+06

3753 8,425 0.794 120,761 SAEH07T  L66EH06  2.52E+06

3754 7775 3704 120,841 B.61E+07  1SSEH06  3.09E+06  #V43
3755 7,765 7,274 120,851 2,26E+08 6,74E+06 1,11E+07

3756 7,765 2,924 120,871 3,16E+07 1,17E+06 1,92E+06

3757 8,305 8,294 120,541 1,50E+09 5,56E+07 8,06E+07 #1139/ V99
3758 8,295 8,974 120,551 2,30E+08 7,44E+06 1,08E+07

3759 8,315 0,804 120,551 1,83E+08 4,75E+06 6,88E+06

3760 8,305 1,924 120,561 2,36E+08 5,20E+06 7,53E+06

3761 8,305 4,004 120,601 7,10E+07 2,13E+06 3,08E+06

3762 7,275 7,604 120,901 3,45E+07 1,34E+06 3,72E+06 # E96
3763 7,275 3,534 120,911 1,37E+06 4,57E+05 1,27E+06

3764 7275 7284 120,921 677TE+08  2.86E+07  7.94E+07

3765 7275 6.414 120,931 LITE+08  7.85E+06  2.1SE+07

3766 7275 8274 120,931 120E+08  739E+06  2.05E+07

3767 7265 1,164 120,931 L40E+07  631E+05  1.75E+06

3768 7275 0.764 120,951 4ATEX07  1.99E406  5.51E+06

3769 7275 1.884 120,951 LIOE+08  345E+06  9.59E+06

3770 7,275 4,084 120,961 1,18E+07 8,59E+05 2,39E+06

3771 8,435 1,934 120,891 2,13E+08 4,31E+06 6,16E+06 #DI132
3772 8,445 8,464 120,911 1,97E+09 5,66E+07 8,08E+07

3773 8,445 4,034 120,961 5,17E+07 1,69E+06 2,42E+06

3774 8,445 8,764 120,981 5,94E+08 2,98E+06 4,25E+06

3775 8,455 3,204 121,001 1,86E+07 9,74E+05 1,39E+06

3776 8,445 7,814 121,011 2,75E+08 1,36E+07 1,95E+07

3777 8,445 9,144 121,011 6,90E+07 3,88E+06 5,55E+06

3778 7,545 6,944 121,011 9,05E+07 4,26E+06 1,85E+07 # N46
3779 7,545 1,514 121,041 1,96E+07 7,19E+05 3,13E+06

3780 7.545 7.534 121,051 143409  1.86E+07  8.09E+07

3781 7.545 3224 121,061 LI2E+07  7.17E+05  3.12E+06

3782 7.545 2.444 121,061 SO4EH06  S.67EH05  2AGE+06

3783 7,745 8,724 121,031 1,64E+08 4,5TE+06 6,44E+06 # R49
3784 7735 8,144 121,061 437EH08  GASEH06  9.12E+06

3785 7,745 1764 121,071 156E+08  240E+06  3.3SE+06

3786 7,595 2,034 121,181 8,77E+07 2,76E+06 3,89E+06 # A135
3787 7,595 8,154 121,191 2,59E+08 1,02E+07 1,44E+07



Anhang. IIBM". CYANA
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3788 7,595 8,564 121,191 2,15E+08 9,61 E+06 1,35E+07
3789 7,595 7,604 121,201 1,71E+09 5,68E+07 7,99E+07
3790 7.595 2.994 121,201 6I7EH06  G.63E+05  9.34E+05
3791 7.595 8.914 121,231 758EH07  220E406  3.22E+06
3792 7.595 1,164 121,231 15OE+08  4.16E+06  5.85E+06
3793 7.595 4.024 121,251 SO0EH07  1.66E406  2.34E+06
3794 8.585 7.014 121.191 227EH06  5.63E+05  LITEH06  #FI1I5
3795 8.585 1.424 121,251 459E+07  220E+06  4.59E+06
379 8.585 8.594 121,251 6.50E+08  3.89E+07  8.09E+07
3797 8.585 10,424 121,261 9.53E+06  139E+06  2.90E+06
3798 8.585 5.434 121,261 230EH07  243E406  5.06E+06
3799 8,585 3,234 121,261 3,95E+07 1,86E+06 3,86E+06
3800 8,585 4,204 121,271 4,12E+07 1,56E+06 3,24E+06
3801 8,585 4,054 121,281 4,66E+07 1,95E+06 4,06E+06
3802 8,585 2,674 121,281 3,95E+07 2,04E+06 4,25E+06
3803 8,585 5,694 121,291 7,70E+06 7,69E+05 1,60E+06
3804 8,585 6,634 121,411 5,48E+05 4,41E+05 9,19E+05
3805 8,595 8,264 121,641 1,57E+07 6,72E+05 1,40E+06
3806 7,125 0,764 121,181 1,51E+06 4,19E+05 7,75E+05 # A81
3807 7.115 7.094 121,231 927E+08  431E+07  7.99E+07
3808 7,125 2,764 121,251 2,63E+06 5,61E+05 1,04E+06
3809 7.115 8.154 121,251 3.84EH07  221E406  4.09E+06
3810 7.115 1.394 121,261 BOIE+07  404E+06  748E+06
3811 7.125 3324 121,391 7.67E406  8.05E405  1.A9E+06
3812 7.525 0.894 121,501 3.57EH06  4.58E405  135EH06  #K29
3813 7515 7514 121.681 0.53EH08  2.73E407  8.02E+07
3814 7515 1,494 121.681 SI4EH07  1.02E406  2.99E+06
3815 7,515 8,374 121,711 1,20E+08 6,35E+06 1,87E+07
3816 7,515 7,924 121,711 2,16E+08 4,43E+06 1,30E+07
3817 7,515 1,914 121,721 8,78E+07 2,51E+06 7,37E+06
3818 7,515 4,224 121,731 3,60E+07 1,50E+06 4,41E+06
3819 7,515 3,744 121,881 8,78E+05 4,13E+05 1,22E+06
3820 8,195 6,984 121,691 1,41E+08 7,41E+06 1,43E+07 # K79
3821 8.195 1.424 121,721 411E+07  1.90E+06  3.65E+06
3822 8,195 0,804 121,721 3,21E+07 1,52E+06 2,92E+06
3823 8,195 8,174 121,741 1,02E+09 4,19E+07 8,06E+07
3824 8.195 1.914 121.801 251E407  1.03E406  1.98E+06
3825 8.195 3.834 121.821 250407 LI7E406  2.26E+06
3826 8.195 7.624 121.891 211EH06  5.85E405  1.13E+06
3827 8.195 9.134 121,951 217EH06  5.84E+05  1.12E+06
3828 8325 0,426 121.641 200E+06  4.89E+05  153E+06  #D94
3829 8325 3814 121,731 LO3E+07  651E+05  2.03E+06
3830 8315 8314 121,741 8.82E+08  2.59E+07  8,09E+07
3831 8,325 8,034 121,751 4,97E+08 7,70E+06 2,41E+07
3832 8,325 1,044 121,751 2,48E+07 1,23E+06 3,84E+06
3833 8,325 3,584 121,751 421E+06 5,43E+05 1,70E+06
3834 8,325 6,414 121,761 7,69E+07 5,60E+06 1,75E+07
3835 8,325 1,774 121,761 5,80E+06 6,23E+05 1,95E+06
3836 8,325 2,714 121,761 1,76E+07 9,39E+05 2,94E+06
3837 8,325 7,274 121,771 4,66E+07 2,16E+06 6,74E+06
3838 8,325 4,224 121,791 2,08E+07 1,08E+06 3,37E+06
3839 8,325 1,934 121,881 2,89E+06 5,05E+05 1,58E+06
3840 8.055 7.614 121,401 274E4+07  6.69E+05  110E+06  #R26?
3841 7.635 3.534 121.811 BOTE+06  8.87EH05  197E+06  #VI103
3842 7.645 8.894 121.851 677E+06  B8.19E+05  1.82E+06
3843 7.625 4.054 121.861 46TEH07  129E406  2.86E+06
3844 7.635 1.344 121.861 SATEH0T  1A2E406  3.16E+06
3845 7.635 7.634 121.871 120E+09  3.63E407  8.07E+07
3846 7,635 1,874 121,871 1,14E+07 7,13E+05 1,58E+06
3847 7,635 0,864 121,891 4,01E+07 1,36E+06 3,02E+06
3848 7,635 0,414 121,891 5,29E+07 2,11E+06 4,69E+06
3849 7,635 -0,036 121,901 2,54E+06 5,72E+05 1,27E+06
3850 7,635 6,204 121,931 4,10E+06 7,74E+05 1,72E+06
3851 7,635 3,024 121,971 6,73E+06 6,81 E+05 1,51E+06
3852 7,635 7,214 122,111 3,03E+06 4,26E+05 9,46E+05
3853 8,955 2,764 121,891 5,04E+07 1,96E+06 3,70E+06 #V74/ M7/ K158 727?
3854 8,955 7,104 121,911 3,95E+07 1,54E+06 2,90E+06 #
3855 8,965 2,384 121,911 6,14E+07 1,53E+06 2,88E+06 #
3856 8.965 2.194 122,081 153E+08  1.93E+06  3.64E+06  #
3857 8.485 8.484 121,961 L6IE+09  1.I0E+08  B8.05E+07  #KI56
3858 8.495 2.854 121,961 454E+06  525E+05  5.25E405
3859 8,495 4434 121,971 156E+08  3.23E+06  3.23E+06
3860 8,495 4274 121,981 LOIE+08  3.77E+06  3.77E+06
3861 8.495 1.634 121,991 2ISEH08  G96EH06  6.96E+06
3862 8,485 2,124 122,001 5,84E+07 1,15E+06 1,15E+06
3863 8,495 9,224 122,011 3,84E+06 4,76E+05 4,76E+05
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3864 8,495 7,744 122,031 1,51E+07 1,42E+06 1,42E+06
3865 8,495 0,894 122,041 1,81E+06 4,41E+05 4,41E+05
3866 8.485 3.034 122,071 3.86EH06  SAIE+05  5AIE+0S
3867 8.005 0.814 121,951 L66E+07  9.10E+05  149E+06  #KI38/E42
3868 8.015 1.254 121,961 6.92EH07  1ATEH06  2.A42E+06
3869 8.015 8264 121,981 127EB+09  1.03E+07  1.69E+07
3870 8.005 8.024 121,981 152E+09  489E+07  8.01E+07
3871 8.005 8.924 121,991 L66E+08  942E+06  1.54E+07
3872 8.005 8.554 121,991 190E+08  1.90E+06  3.12E+06
3873 8.015 1.824 122.001 273EH08  4.89E406  8.01E+06
3874 8.005 2.954 122,021 LO3E+07  7.60E+05  125E+06
3875 8,005 7,634 122,031 2,60E+07 1,20E+06 1,97E+06
3876 8,015 4,024 122,041 7,48E+07 1,92E+06 3,14E+06
3877 8,015 7,274 122,071 1,82E+06 5,32E+05 8,73E+05
3878 8,995 7,784 122,061 2,30E+07 1,13E+06 1,13E+06 #KI158
3879 8,995 9,004 122,101 2,01E+09 8,41E+07 8,41E+07
3880 8,995 1,634 122,131 2,62E+08 5,73E+06 5,73E+06
3881 8,995 8,054 122,131 2,29E+07 1,74E+06 1,74E+06
3882 8.995 0.844 122,151 LOAE+08  251E+06  2.51E+06
3883 8.995 10,434 122,161 257406 622E+05  6.22E+05
3884 8,995 8,484 122,191 2,10E+07 9,16E+05 9,16E+05
3885 8.995 7.294 122211 431E+07  1.03E+06  1.03E+06
3886 8.835 6.964 122,121 6.79E405  421E+05  T.52E+05  #VI22
3887 8.825 5.624 122,121 130E+07  1.09E+06  1.95E+06
3888 8.825 2.194 122,161 320EH07  127E406  2.26E+06
3889 8.835 8.824 122.161 L6TEH09  449E+07  8.02E+07
3890 8.835 0.764 122,171 L86E+08  4.59E+06  8.20E+06
3891 8,825 8,454 122,171 7,75E+08 1,46E+07 2,61E+07
3892 8,825 5,454 122,171 2,15E+07 1,63E+06 2,91E+06
3893 8,825 7,834 122,191 2,77TE+07 1,52E+06 2,71E+06
3894 8,095 3,504 122,411 2,01E+07 9,11E+05 1,47E+06 # E83
3895 8,095 3,324 122,461 4,45E+06 6,41E+05 1,03E+06
3896 8,105 7,084 122,481 9,31E+06 1,13E+06 1,82E+06
3897 8.105 8.094 122,491 1.86E+09  4.98E+07  8.03E+07
3898 8,105 9,154 122,511 4,17E+07 1,95E+06 3,15E+06
3899 8,105 2,074 122,521 1,73E+08 4,00E+06 6,45E+06
3900 8.105 4,184 122,551 409E+07  132E406  2.13E+06
3901 7.815 9.144 122.191 208EH07  1.63E+06  243E+06  #KI31
3902 7.815 0.834 122,201 6.94E+06  T96E+05  1.19E+06
3903 7.805 7.824 122,221 123409  537E+07  8.02E+07
3904 7.805 8,794 122,221 249E4H08  8.66E406  1.29E+07
3905 7.805 8,464 122,231 350E408  1.50E407  2.23E+07
3906 7.805 1,944 122,241 199E+08  5.50E+06  S.21E+06
3907 7,815 1,354 122,291 3,29E+07 1,26E+06 1,89E+06
3908 7,815 3,284 122,301 6,72E+06 6,76E+05 1,01E+06
3909 7,815 4,064 122,351 4,14E+07 1,77E+06 2,64E+06
3910 7,135 7,914 122,151 1,42E+07 8,62E+05 5,75E+06 # H20
3911 7,135 0,774 122,201 2,81E+07 1,12E+06 7,44E+06
3912 7,135 6,654 122,211 1,66E+07 9,30E+05 6,20E+06
3913 7,135 3,764 122,211 8,55E+06 6,91E+05 4,61E+06
3914 7,135 7,144 122,211 5,26E+08 1,18E+07 7,85E+07
3915 7,145 1,944 122,281 1,94E+06 4,73E+05 3,15E+06
3916 7.135 1.224 122,291 SO4EH06  4.56E405  3.04E+06
3917 7.145 3.064 122,301 443E+06  629E+05  4.19E+06
3918 8.905 7.744 122.191 391E+07  1,79E+06  337E+06  #V65/M7/ V74
3919 8.905 7.294 122211 121E+08  720E+06  136E+07
3920 8.905 1.914 122,281 131E+08  1.87E+06  3.54E+06
3921 8.895 4354 122,231 132407  5.03E+05  9.49E+05
3922 8,895 8,904 122,271 1,98E+09 4 24E+07 8,00E+07
3923 8,865 2,984 122,211 2,43E+07 1,10E+06 2,07E+06
3924 8,855 2,644 122,271 4,08E+06 5,04E+05 9,52E+05
3925 8,855 1,264 122,291 6,23E+07 1,04E+06 1,97E+06
3926 8,875 1,824 122,301 1,02E+08 1,64E+06 3,10E+06
3927 7,745 8,724 122,411 3,90E+07 1,15E+06 2,40E+06 #1152
3928 7,745 7,744 122,531 1,25E+09 3,89E+07 8,11E+07
3929 7,745 0,864 122,541 3,03E+07 1,30E+06 2,70E+06
3930 7.745 8.034 122,551 BOGE+08  7.05E+06  1ATE+07
3931 7.745 1.744 122,551 L6IE+08  3.78E+06  7.87E+06
3932 7755 3.984 122,591 3.06E407  144E406  3.01E+06
3933 7.745 1.234 122,591 2.65E407  9.12E+05  1.90E+06
3934 7.745 4114 122,611 488E+07  1.54E406  3.20E+06
3935 7,035 8,174 122,541 1.82E+08  1.I4E+07  248E+07 #1144
3936 7.035 7.054 122,551 LI3E+09  3.68E407  7.99E+07
3937 7.035 0.894 122,551 949E+07  2.10E406  4.56E+06
3938 7,035 1,464 122,561 1,07E+08 3,29E+06 7,14E+06
3939 7,035 4,244 122,561 3,06E+07 1,05E+06 2,28E+06
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3940 7,035 3,754 122,581 2,74E+07 1,37E+06 2,98E+06
3941 7,045 9,024 122,591 4,29E+06 5,66E+05 1,23E+06
3942 7.035 0.714 122,591 B.67E+07  1.80EH06  3.92E+06
3943 7.035 1.954 122.601 3.87E+07  9.64E405  2.10E+06
3944 7.025 2.934 122,621 238EH06  4.74E+05  1.03E+06
3945 7.035 7724 122,621 7ASEH06  1.04E406  2.26E+06
3946 8,125 7,734 122,831 4,37E+08 1,09E+07 1,46E+07 #V48
3947 8,125 0,944 122,841 8,79E+07 3,23E+06 4,31E+06
3948 8.125 8.734 122.881 271E407  170E406  2.27E+06
3949 8.125 3.774 122,901 SI2EH07  1A6E406  1.94E+06
3950 8235 2.924 122.841 232E107  154E106  233E406  #Al4l
3951 8,235 1,974 122,851 4,62E+07 1,26E+06 1,91E+06
3952 8,235 8,244 122,851 1,08E+09 5,34E+07 8,09E+07
3953 8,235 9,024 122,861 1,14E+08 8,62E+06 1,31E+07
3954 8,235 7,274 122,861 1,29E+08 9,15E+06 1,39E+07
3955 8,235 1,484 122,881 1,17E+08 4,16E+06 6,30E+06
3956 8,235 1,604 122,891 1,28E+08 4,24E+06 6,42E+06
3957 8,235 4,084 122911 3,99E+07 1,47E+06 2,23E+06
3958 8.235 0.824 122,981 B.64E+06  7.52E+05  1.14E+06
3959 5,715 0,934 122,901 8,54E+06 7,00E+05 8,97E+05 #R116
3960 5,715 7,874 122,931 2,78E+07 2,46E+06 3,15E+06
3961 5715 5714 122,941 LISE+09  624E+07  8.00E+07
3962 5715 1.424 122,951 155E+08  4.61E+06  5.91E+06
3963 5715 4464 122,951 192E+07  4.94E+05  6.33E+05
3964 5715 7254 122,971 L90E+07  1.I7E+06  1.51E+06
3965 5.725 7.004 122,971 758E406  9.70E405  1.24E+06
3966 5715 8.494 122,971 LATEX07  1.05E406  135E+06
3967 5,715 3,234 122,981 1,48E+07 8,11E+05 1,04E+06
3968 5,715 9,214 122,981 3,71E+06 5,65E+05 7,25E+05
3969 5,715 2,684 122,981 1,51E+07 9,48E+05 1,22E+06
3970 5,725 6,604 122,981 6,10E+05 4,34E+05 5,57E+05
3971 5,725 3,944 122,991 8,41E+07 3,07E+06 3,94E+06
3972 9,145 3,224 122,951 3,17E+07 1,37E+06 2,02E+06 #D129
3973 9.155 8.464 122,991 120E+08  6.68E406  9.82E+06
3974 9,155 8,804 122,991 4,60E+08 2,48E+06 3,64E+06
3975 9,155 2,524 122,991 8,24E+07 2,62E+06 3,85E+06
3976 9.155 9.154 123.001 LSIEH09  545E+07  8.02E+07
3977 9.155 5.604 123.001 S3SEH07  2.14E406  3.14E+06
3978 9.155 7.824 123.021 L65E+07  1.62E+06  2.3SE+06
3979 9.155 0.864 123.021 LO9E+08  2.54E+06  3.73E+06
3980 9.155 1.324 123.021 205EH07  8AGEH05  1.24E+06
3981 9.165 5.154 123.061 205E407  6.66E+05  9.79E+05
3082 6,995 9234 122,921 241E+07  928E405  2.86E+06
3983 6,995 6,984 122,941 9,20E+08 3,02E+07 1,49E+06
3984 6,995 6,764 122,941 5,26E+08 5,59E+06 2,87TE+06
3985 6,995 10,214 122,951 2,45E+07 2,28E+06 8,22E+06
3986 6,995 7,404 122,951 1,91E+08 4,13E+06 7,93E+07 #R149
3987 6,995 2,054 122,981 2,71E+07 1,01E+06 1,09E+07
3988 6,995 9,454 122,981 2,13E+07 1,37E+06 2,44E+06
3989 6,995 4,484 122,981 5,72E+07 1,95E+06 3,59E+06
3990 6,995 0,754 122,991 7,30E+07 1,95E+06 5,99E+06
3991 8,565 4214 123,261 8,49E+06 7,58E+05 1,61E+06 # 188
3992 8.565 8.584 123311 7.83E408  3.77E407  8.02E+07
3993 8.565 0.784 123331 LO2E+08  237E+06  5.04E+06
3994 8,565 9,224 123,351 4,24E+07 2,10E+06 4,46E+06
3995 8.565 1.314 123381 631E+07  181E406  3.86E+06
3996 8.575 5324 123381 356407 131E406  2.78E+06
3997 9.205 0.254 123.501 499E+05  432E+05  S.64EH05  #V8
3998 9,195 0,894 123,511 1,62E+08 3,08E+06 6,16E+06
3999 9,195 4,524 123,511 4,45E+07 1,13E+06 2,26E+06
4000 9,195 8,064 123,541 4,69E+07 2,56E+06 5,12E+06
4001 9,195 1,964 123,551 1,53E+08 2,88E+06 5,76E+06
4002 9,195 9,214 123,551 1,82E+09 3,99E+07 7,99E+07
4003 9,195 4,124 123,641 1,97E+07 8,47E+05 1,69E+06
4004 9,195 9,664 123,671 2,80E+06 4,82E+05 9,64E+05
4005 9,05 1,314 123,211 1,26E+06 4,04E+05 7,21E+05 # R84
4006 9,015 6,774 123,501 1,72E+06 4,88E+05 8,72E+05
4007 9,025 7,464 123,591 1,86E+07 6,99E+05 1,25E+06
4008 9.035 8.064 123.671 L76B+07  139E+06  2.4SE+06
4009 9.045 4234 123.691 415E+07  142E406  2.53E+06
4010 9,025 7,054 123,711 1,00E+07 5,98E+05 1,07E+06 #E147
4011 9,035 3.474 123,711 3ISEH06  5.04E+05  8.99E+05
4012 9.035 2,044 123,721 1.88E+08  344E106  6.14E+06
4013 9.025 2.564 123,721 6.53E+07  1.82E406  3.25E+06
4014 9,025 9,464 123,741 6,61E+07 2,69E+06 4,80E+06
4015 9,035 9,034 123,751 2,50E+09 8,06E+07 8,06E+07 # E147/ R84/ 136



Anhang. IIBM". CYANA 111-29

N. HN H N Integral Intensitdt  Norm. Intens."  Zuord.
4016 9,015 5,194 123,771 9,47E+07 2,23E+06 3,99E+06
4017 9,015 10,214 123,781 2,38E+07 2,16E+06 3,86E+06
4018 9.025 0,764 123.871 201E+08  3.0E406  5.53E+06
4019 9.045 6.754 124,071 3.04E406  637E+05  LI4E+06  #136
4020 9.055 1.524 124,151 L79E+08  2.71E+06  4.84E+06
4021 9.055 8.494 124,161 419E+07  2.03E406  3.62E+06
4022 9.055 7734 124,181 330E407  201E+06  3.59E+06
4023 9.055 5.504 124,191 SO0EH07  1ASE406  2.58E+06
4024 9.055 7.444 124,291 7.82E406  7.89E405  1AIE+06
4025 9.065 6.474 124,331 330E406  5.79E405  1.03E+06
4026 9.065 3.154 124,361 L77E+06  539E+05  9.62E+05
4027 8,065 8,474 124,011 4,16E+06 7,37E+05 7,37E+05 #NI167
4028 8,065 4,224 124,181 1,02E+08 4,17E+06 4,17E+06
4029 8,075 0,944 124,181 7,00E+07 2,81E+06 2,81E+06
4030 8,075 7,414 124,201 2,51E+08 1,81E+07 1,81E+07
4031 8,075 8,064 124,211 2,21E+09 1,62E+08 8,09E+07
4032 8,085 1,534 124,231 2,59E+07 1,21E+06 1,21E+06
4033 8,075 2,634 124,251 5,59E+07 2,86E+06 2,86E+06
4034 8.075 7734 124,261 9.68E+08  G51E406  6.51E+06
4035 8.075 1.924 124,261 240E4+07  139E+06  1.39E+06
4036 8,075 8,484 124,321 1,73E+07 9,04E+05 9,04E+05
4037 8.085 9.014 124,361 S.8SEH05  4.74E+05  4.74E+05
4038 8.075 9214 124,581 37SE405  4.17E+05  4.17E+05
4039 9.195 2.044 124,131 L44E+08  225E+06  3.52E406  #V148
4040 9.195 1.854 124,131 1.82E+08  251E+06  3.92E+06
4041 9.195 7764 124,181 134108 737E106  LISE+07
4042 9.195 0.724 124.181 L73B+08  323E106  5.05E+06
4043 9,195 8,054 124,251 2,14E+07 1,27E+06 1,98E+06
4044 9,205 4,604 124,281 3,14E+07 8,61 E+05 1,35E+06
4045 9,205 10,204 124,291 4,94E+06 7,73E+05 1,21E+06
4046 9,215 9,224 124,331 1,98E+09 5,14E+07 8,03E+07
4047 9,215 6,994 124,361 2,31E+07 9,96E+05 1,56E+06
4048 8,745 4,804 124,631 2,15E+07 1,36E+06 4,00E+06 # M86
4049 8.745 8.744 124,641 7A7EH08  2.72E407  8.01E+07
4050 8,745 9,234 124,641 5,47E+07 1,75E+06 5,15E+06
4051 8,745 0,804 124,671 9,11E+07 2,87E+06 8,44E+06
4052 8.745 9.044 124,671 460E+08  2.19E406  6A3E+06
4053 8.745 7.434 124,681 145407  1.01E+06  2.97E+06
4054 8.745 1.954 124,691 750E407  242E406  T.11E+06
4055 8.745 1.324 124,751 L41E+07  638E+05  1.8SE+06
4056 8,745 2,394 124,751 838E+06  697TE+05  2,05E+06
4057 8,745 5204 124,751 3.02EH07  1.54E406  4.52E+06
4058 9.235 9.234 124,511 149E+09  523E+07  B8.04E+07  #RI3
4059 9,235 5,394 124,521 6,21E+07 1,72E+06 2,65E+06
4060 9,235 8,704 124,541 4,00E+07 1,40E+06 2,15E+06
4061 9,235 1,354 124,561 1,11E+08 2,58E+06 3,97E+06
4062 9,235 7,264 124,611 9,18E+06 5,43E+05 8,35E+05
4063 8,855 9,204 124,531 1,84E+07 8,58E+05 2,45E+06 #E100
4064 8,855 7,684 124,611 6,20E+07 2,80E+06 7,99E+06
4065 8,855 8,854 124,631 6,34E+08 2,81E+07 8,02E+07
4066 8,855 7,464 124,641 1,55E+08 6,13E+06 1,75E+07
4067 8,855 0,824 124,641 4,54E+07 2,10E+06 6,01E+06
4068 8.855 8304 124,651 LO6E+08  6.06E+06  1.73E+07
4069 8.855 1.994 124,651 LI3E+08  3.51E+06  1.00E+07
4070 8.865 4,034 124,701 3.05E407  124E406  3.54E+06
4071 8.865 3.484 124,711 239EH06  4.87E405  1.39E+06
4072 8.875 6.754 124.801 LOTE+06  4.17E+05  1.19E+06
4073 8.015 1.724 124,781 196E+07  SA44E+05  228E+06  #T93
4074 8,015 8,314 124,801 6,97E+08 7,11E+06 1,92E+07
4075 8,025 2,294 124,801 5,17E+05 4,02E+05 1,09E+06
4076 8,015 7,274 124,811 1,70E+07 9,44E+05 2,55E+06
4077 8,015 2,954 124,821 6,29E+06 7,34E+05 1,98E+06
4078 8,015 8,024 124,821 8,06E+08 3,00E+07 8,09E+07
4079 8,015 4,114 124,831 3,38E+07 1,50E+06 4,05E+06
4080 8,015 1,074 124,831 4,55E+07 1,83E+06 4,94E+06
4081 8,015 6,414 124,831 1,94E+07 1,92E+06 5,18E+06
4082 8,015 3,694 124,931 2,41E+07 1,04E+06 2,80E+06
4083 7,205 0,814 124,721 5,97E+06 5,50E+05 2,90E+06 # AS57
4084 7.195 4.454 124,781 2.62E406  4.71E+05  2.4SE+06
4085 7.205 7.574 124,791 122E+07  7.77E405  4.09E+06
4086 7.205 7.204 124.801 470E+08  1.54E+07  B.A3E+07
4087 7.205 1.254 124,831 232E407  1I4E406  6.00E+06
4088 7.205 4244 124,841 775EH06  6.5SE405 3 AGE+H06
4089 8.505 1.514 124.821 412E+06  S5.ISE+05  1.04E+06  #DI6
4090 8,505 8,494 124,861 1,06E+09 4,04E+07 8,09E+07

4091 8,505 10,424 124,871 7,55E+06 1,12E+06 2,23E+06



Anhang. IIBM". CYANA

I11-30

N. HN H N Integral Intensitdt  Norm. Intens."  Zuord.
4092 8,505 2,124 124,881 7,92E+05 4,17E+05 8,33E+05
4093 8,505 1,234 124,881 1,03E+07 6,30E+05 1,26E+06
4094 8.505 8.154 124.891 371EH08  7.71E406  1.54E+07
4095 8.505 2.974 124,901 2.63E407  135E406  2.70E+06
4096 8.505 9.154 124,901 240E4+07  1.65E406  3.30E+06
4097 8.505 5384 124,921 126E+07  923E+05  1.85E+06
4098 8.505 8.964 124,921 4T2E+07  459E+05  O.1SE+05
4099 8.505 0.774 124,941 L6TE+07  S.68E+05  1.74E+06
4100 8.505 4.184 125.021 344E407  1.03E406  2.05E+06
4101 8,255 1,574 125,001 1,57E+07 5,46E+05 9,10E+05 #S127
4102 8.265 9.154 125.031 3376406 6.59E405  1.10E+06
4103 8,255 8,264 125,041 7,55E+08 4 81E+07 8,02E+07
4104 8,255 2,724 125,041 1,28E+07 9,68E+05 1,61E+06
4105 8,255 0,754 125,051 5,54E+07 2,57E+06 4,28E+06
4106 8,265 1,344 125,051 3,07E+06 5,16E+05 8,61E+05
4107 8,255 1,924 125,051 4,38E+07 1,86E+06 3,10E+06
4108 8,255 5,434 125,051 6,96E+07 5,28E+06 8,81E+06
4109 8,255 8,664 125,051 9,61E+07 3,17E+06 5,28E+06
4110 8.245 3.424 125.061 L69E+07  1I2E+06  1.87E+06
4111 8.255 10,424 125.071 L63E+06  531E+05  8.86E+05
4112 8,255 6,964 125,081 1,46E+06 4,90E+05 8,16E+05
4113 8.255 3.564 125.081 140E+07  1.12E+06  1.86E+06
4114 8.255 4414 125,091 SO00E+07  1.86E+06  3.10E+06
4115 8.245 7.824 125,091 L66E+07  147E+06  2.45E+06
4116 8.485 7.724 125.591 9.0SE+06  B895E+05  175B+06  #AG63
4117 8.475 8.484 125.631 LOSE+09  4.09E+07  8.02E+07
4118 8.485 9.014 125.661 3IIEH06  S5.69E405  1.12E+06
4119 8,475 4,404 125,661 7,91E+07 2,38E+06 4,66E+06
4120 8,485 1,104 125,701 9,59E+07 2,87E+06 5,62E+06
4121 7,765 5,364 125,281 4,09E+05 4,10E+05 6,41E+05 L157
4122 7,775 6,984 125,291 4,08E+06 6,45E+05 1,01E+06
4123 7,765 0,804 125,301 5,44E+07 2,52E+06 3,94E+06
4124 7,765 9,224 125,321 1,36E+08 7,63E+06 1,19E+07
4125 7765 8.494 125321 LISE+07  132E+06  2.05E+06
4126 7,765 8,004 125,341 6,65E+07 1,33E+06 2,07E+06
4127 7,765 1,694 125,341 1,63E+08 4,90E+06 7,65E+06
4128 7765 7754 125341 O.13E+08  5.15E407  8.05E+07
4129 7765 4,104 125,361 480E+07  2.06E+06  3.22E+06
4130 7775 6.764 125.441 212E406  4AGE+05  6.97E+05
4131 7555 9.464 125.631 440E+06  7.82E+05  1.70E+06  #DI54
4132 7,555 6,694 125,641 127E+08  6.59E106  143E+07
4133 7.555 2,094 125,641 6.00EH06  G.80E+05  1ASE+06
4134 7.555 0.854 125,641 3.63E+07  1,77E+06  3.86E+06
4135 7,555 7,544 125,641 7,11E+08 3,70E+07 8,03E+07
4136 7,555 8,064 125,651 4,55E+07 3,06E+06 6,65E+06
4137 7,555 4,114 125,661 8,74E+06 7,93E+05 1,72E+06
4138 7,555 2,834 125,701 4,42E+07 1,72E+06 3,73E+06
4139 7,545 7,064 125,711 1,95E+07 4,99E+05 1,08E+06
4140 8,045 7,324 125,531 4,33E+06 6,17E+05 1,14E+06 #M159
4141 8,045 9,034 125,571 4,00E+07 1,78E+06 3,29E+06
4142 8,045 8,044 125,581 9,40E+08 4,37E+07 8,09E+07
4143 8,045 7,044 125,581 1,47E+07 1,54E+06 2,86E+06
4144 8.045 1.564 125.591 6.61E+07  2.05E406  3.79E+06
4145 8.045 9334 125,591 927EH07  SATEH06  1.01E+07
4146 8.045 0.714 125.601 S8SEH07  2.10E406  3.89E+06
4147 8.045 1.014 125.611 7.62E407  2.10E406  3.89E+06
4148 8.045 1.974 125.611 S30EH07  17SE406  3.29E+06
4149 8.045 2.394 125.621 3.53E406  520E405  9.62E+05
4150 8,045 4,134 125,751 1,30E+07 7,25E+05 1,34E+06
4151 9,115 4,004 125,841 1,71E+07 9,24E+05 1,78E+06 #114
4152 9,105 8,044 125,851 9,36E+06 1,14E+06 2,20E+06
4153 9,115 9,124 125,871 1,10E+09 4,17E+07 8,02E+07
4154 9,105 5,954 125,871 1,73E+07 1,01E+06 1,94E+06
4155 9,115 2,164 125,881 7,26E+06 6,64E+05 1,28E+06
4156 9,115 5,814 125,881 1,33E+07 1,00E+06 1,93E+06
4157 9,115 0,744 125,881 1,08E+08 2,87E+06 5,52E+06
4158 9,115 6,744 125,891 2,28E+06 4,44E+05 8,53E+05
4159 9,115 4,804 125,901 1,83E+06 4,95E+05 9,53E+05
4160 9.115 1.574 125.901 B7IE+07  246E+06 4 73E+06
4161 9.105 10,204 125911 204E406  5.84E405  1.12E+06
4162 9.105 8,714 125.931 8.50E+06  GAOEH05  1.23E+06
4163 9.115 4374 125,981 8O0E+06  5.67E+05  1,09E+06
4164 8,655 5,414 125,811 1,34E+06 4,37E+05 7,04E+05 #MI113
4165 8.655 8264 125,901 270E+08  397E+06  640E+06
4166 8,655 1,494 125,911 1,77E+07 9,20E+05 1,48E+06
4167 8,655 8,664 125,911 9,28 E+08 5,02E+07 8,09E+07



Anhang. IIBM". CYANA I11-31
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4168 8,655 0,714 125,931 5,50E+07 2,47E+06 3,99E+06
4169 8,655 4,374 125,931 1,40E+08 4,16E+06 6,71E+06
4170 8.655 2774 125.941 SOSEH06  G36E+05  1.03E+06
4171 8.655 10,424 125.941 L63E+07  1.88E+06  3.04E+06
4172 8.655 2,034 125.951 250E407  120E406  1.93E+06
4173 9.045 7324 126,371 3.61EH07  2.00E406  220E+06  #L187
4174 9.045 1.734 126,371 L77E+08  3.64E+06  4.19E+06
4175 9.045 8.594 126,371 248E+07  1I14E406  1.31E+06
4176 9.045 2.364 126,381 202407  1.06E406  121E+06
4177 9.045 7724 126,391 7.61EH06  T28E+05  8.37E+05
4178 9.045 5274 126,431 622EH07  243E406  2.80E+06
4179 9,045 9,044 126,451 1,87E+09 6,98E+07 8,02E+07 #tb. N109
4180 9,055 0,764 126,481 2,33E+08 5,23E+06 6,01E+06
4181 7,715 7,724 126,471 4,35E+09 4, 25E+08 1,52E+07 #K168
4182 7,725 0,844 126,441 1,53E+07 1,05E+06 5,23E+05
4183 7,725 2,634 126,451 2,78E+06 6,21E+05 3,10E+05
4184 7,715 2,804 126,461 1,36E+06 5,04E+05 2,52E+05
4185 7,715 8,054 126,461 2,21E+09 7,07E+06 3,54E+06
4186 7715 4.634 126,421 6.56E+07  2.84E+06  142E+06  HEXC?
4187 7.725 1.734 126,501 6.79E+07  3ATEH06  1.73E+06
4188 7,735 8,614 126,501 5,07E+06 9,76E+05 1,14E+06
4189 7735 9.014 126,521 1.8OE+06  540E+05  4.8SE+05  #s. Ass
4190 7.725 8384 126,531 256406 G.85E+05  270E+05  #s. Ass
4191 7.735 6.854 126,551 204E406  B.80E+05  3A3EH05  #s. Ass
4192 7.725 4224 126,561 486E107  229E+06  A40E+05  #s. Ass
4193 9.055 6.964 126,551 LI4E+07  S5.04E+05  S591E+05  #NI109
4194 9.055 6.754 126,591 S30EH06  722E405  8.30E+05
4195 9,065 2,994 126,611 5,46E+06 6,63E+05 7,62E+05
4196 9,055 5,944 126,621 7,19E+06 6,34E+05 7,28E+05
4197 9,065 4,504 126,641 6,20E+07 2,23E+06 2,56E+06
4198 9,065 4,674 126,711 5,78E+07 2,00E+06 2,30E+06
4199 9,055 10,204 126,731 7,95E+06 1,08E+06 1,24E+06
4200 9,275 5,274 126,711 1,54E+07 6,94E+05 1,51E+06 #137
4201 9275 8.614 126,721 S3SEH07  2.40E406  521E+06
4202 9,275 9,274 126,721 8,18E+08 3,73E+07 8,11E+07
4203 9,275 1,374 126,731 6,38E+07 1,59E+06 3,45E+06
4204 9275 0.694 126,741 150E+08  451E+06  9.81E+06
4205 9275 1,594 126,751 6AIEH07  1.74E406  3.78E+06
4206 7,275 8,204 126,991 2,73E+06 5,63E+05 5,63E+05 #1105
4207 7.265 6214 127.061 215E+07  233E406  2.33E+06
4208 7.265 0.104 127,061 726EH06  633E405  6.33E+05
4209 7.265 7274 127,061 144E+09  9.06E+07  S.01E+07
4210 7.265 6.834 127,071 L74E+06  472E+05  4.72E+05
4211 7,265 0,794 127,071 1,80E+08 5,36E+06 5,36E+06
212 7.265 1314 127,081 LS2EH08  4.74E+106  A4.74E+06
4213 7,265 -0,036 127,101 3,16E+06 5,85E+05 5,85E+05
4214 7,265 8,674 127,111 7,75E+06 8,37E+05 8,37E+05
4215 7,265 4,154 127,111 1,16E+08 3,78E+06 3,78E+06
4216 9,505 3,164 127,321 1,96E+06 4,58E+05 9,17E+05 # K150
4217 9,495 0,804 127,391 1,77E+07 1,13E+06 2,25E+06
4218 9,495 9,484 127,411 7,21E+08 4,04E+07 8,08E+07
4219 9,495 7,544 127,411 3,27E+06 5,23E+05 1,05E+06
4220 9,495 1,684 127,421 4,49E+07 1,44E+06 2,88E+06
4221 9,495 8,054 127,421 1,89E+08 1,31E+07 2,62E+07
4222 9.495 6.724 127.431 LOSE+07  8.63E+05  1.73E+06
4223 9.495 2.104 127.451 941EH07  327E406  6.54E+06
4224 9.505 2.864 127.461 SO4EH06  SATEH0S  1.09E+06
4225 9.495 6.974 127.461 LO3E+07  L16E+06  231E+06
4226 9,505 8,954 127,461 2,03E+06 4,29E+05 8,58E+05
4227 8,985 -0,396 127,421 1,93E+06 5,51E+05 7,98E+05 #19
4228 8,955 5,344 127,461 5,77E+06 1,11E+06 1,61E+06
4229 8,965 4,804 127,471 1,39E+07 1,82E+06 2,64E+06
4230 8,975 0,804 127,471 1,29E+08 4 45E+06 6,44E+06
4231 8,975 2,174 127,481 5,13E+07 2,59E+06 3,76E+06
4232 8,975 8,984 127,491 1,17E+09 5,55E+07 8,05E+07
4233 8,975 1,304 127,491 1,22E+08 3,68E+06 5,33E+06
4234 8,975 3,984 127,551 5,34E+07 2,38E+06 3,44E+06
4235 8,975 4,114 127,561 8,03E+07 2,67E+06 3,87E+06
4236 8.955 1.634 127.681 193E+07  130E+06  1.8SE+06
4237 9.935 9.494 127.531 6.63E406  634E+05  219E+06  #SK W27
4238 9.945 7.554 127.541 234E4+07  1.09E406  3.75E+06
4239 9,945 4524 127,591 207E+07  120E406  4.12E+06
4240 9.945 0.904 127,591 370E407  1ASE406  5.01E+06
4241 9.945 6,664 127,611 LIOE+08  3.60E406  124E+07
4242 9,945 9,954 127,611 5,99E+08 2,35E+07 8,09E+07

4243 9,945 8,064 127,611 3,30E+07 1,94E+06 6,69E+06
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4244 9,945 2,204 127,631 1,01E+07 6,97E+05 2,40E+06
4245 9,955 8,564 127,641 1,12E+07 6,95E+05 2,40E+06
4246 9.965 9.084 127.701 121406 4.16E+05  143E+06
4247 9.945 7264 127.711 3.06E407  9.69E+05  3.34E+06
4248 6215 0.784 128.101 158E+07  920E+05  14SE+06  #KI04
4249 6215 1.344 128.111 6ATEX0T  177E406  2.86E+06
4250 6.225 6.954 128.121 1S8E+07  639E+05  1.03E+06
4251 6215 6.634 128.121 787EH07  T.54E405  1.22E+06
4252 6215 6214 128.121 871E+08  499E+07  8,04E+07
4253 6215 0.504 128.131 122E+07  5.76E+05  9.28E+05
4254 6215 1,684 128.151 9.06E+07  293E406  4.73E+06
4255 6,215 2,984 128,161 4,34E+07 1,95E+06 3,14E+06
4256 6,215 0,004 128,161 3,30E+07 1,67E+06 2,69E+06
4257 6,215 7,654 128,161 5,20E+06 8,30E+05 1,34E+06
4258 6,215 7,274 128,171 1,97E+07 1,80E+06 2,90E+06
4259 6,225 4,114 128,221 1,30E+07 8,00E+05 1,29E+06
4260 8,535 9,444 128,311 6,36E+06 7,89E+05 1,13E+06 #1146
4261 8,535 0,864 128,331 4,08E+07 1,43E+06 2,05E+06
4262 8.535 7734 128,341 130B+07  142E+06  2.02E+06
4263 8.535 8.544 128,341 LITE+09  5.60E+07  8.00E+07
4264 8,535 8,064 128,351 1,79E+07 8,74E+05 1,25E+06
4265 8.535 0.714 128351 323E407  1A0E406  2.00E+06
4266 8.535 2.004 128371 122E+08  347E+06  4.95E+06
4267 8.535 9.014 128371 SO02EH07  218E406  3.11E+06
4268 8.535 4.084 128,381 371407 177E406  2.52E+06
4269 9.145 1.514 128371 S83EH06  5.63E405  1LOGEX06  #V38
4270 9.155 9.154 128.421 8.81E+08 424407  8,00E+07
4271 9,155 2,114 128,431 3,19E+07 1,56E+06 2,94E+06
4272 9,155 0,764 128,441 2,03E+08 4,89E+06 9,23E+06
4273 9,155 8,544 128,441 6,74E+07 2,85E+06 5,37E+06
4274 9,155 4,164 128,451 7,68E+06 6,39E+05 1,21E+06
4275 9,365 7,274 129,241 7,14E+06 7,57TE+05 1,15E+06 #Ql121
4276 9,365 1,164 129,261 5,51E+07 2,39E+06 3,61E+06
4277 9.365 9.354 129.261 724E408  S30E407  8.03E+07
4278 9,365 0,794 129,271 7,50E+06 8,77E+05 1,33E+06
4279 9,365 7,454 129,271 9,77E+05 4,77E+05 7,22E+05
4280 9.365 8.454 129.281 1.80E+06  5.60E+05  8.4SE+05
4281 9.365 1.924 129.291 TATEH07  291E+06  4AIE+06
4282 9.365 8.804 129.291 LOIE+07  1.53E+06  232E+06
4283 9.175 2.934 129.431 LIOE+07  O44E+05  2.05E406  #DI5
4284 9.175 8,504 129,471 6.57EH07  2.00E406  4.34E+06
4285 9.175 1,294 129,491 L62E+07  S42E+05  1.83E+06
4286 9.175 8,714 129,491 9.03E407  3.88E406  8.A44E+06
4287 9,175 9,174 129,491 7,80E+08 3,70E+07 8,05E+07
4288 9,175 0,784 129,491 6,92E+07 2,59E+06 5,63E+06
4289 9,175 5,444 129,511 7,29E+06 9,50E+05 2,07E+06
4290 9,175 2,414 129,521 2,74E+06 5,33E+05 1,16E+06
4291 9,175 4,424 129,541 4,71E+07 1,68E+06 3,65E+06
4292 9,175 8,064 129,591 1,02E+07 1,10E+06 2,40E+06
4293 9,185 10,424 129,601 3,05E+06 5,72E+05 1,24E+06
4294 9,175 7,504 129,621 1,17E+06 5,01E+05 1,09E+06
4295 9,175 2,234 129,681 5,35E+05 4,02E+05 8,73E+05
4296 10205 9,434 129,591 237E406  420E+05  9.76E+05  #V110
4297 10205 6744 129,591 408E+07  1.70E+06  3.95E+06
4298 10.205 10214 129.601 SOJEH08  3A9E407  8.12E+07
4299 10205 7404 129.601 246E407  202E406  4.70E+06
4300 10205 6974 129.601 SOSEH07  2.53E406  5.88E+06
4301 10205 2.084 129.601 321EH07  1AIE406  3.28E+06
4302 10,205 8,034 129,611 1,31E+06 4,45E+05 1,04E+06
4303 10,205 9,054 129,611 4,63E+07 2,83E+06 6,58E+06
4304 10,205 0,734 129,611 9,32E+07 3,44E+06 8,01E+06
4305 10,205 4414 129,631 2,10E+07 1,12E+06 2,61E+06
4306 10,205 5,154 129,631 1,64E+07 9,31E+05 2,16E+06
4307 10,195 1,574 129,641 5,56E+06 5,58E+05 1,30E+06
4308 10,195 3,974 129,751 3,16E+06 4,42E+05 1,03E+06
4309 10,395 4,514 129,551 5,99E+07 1,52E+06 1,97E+06 #Al114
4310 10,405 10,424 129,561 1,16E+09 6,21E+07 8,07E+07
4311 10,405 1,364 129,581 1,35E+08 4,30E+06 5,58E+06
4312 10405 2814 129.601 781E+06  633E+05  8.22E+05
4313 10405 8614 129.601 371407 2.19E406  2.85E+06
4314 10415 8254 129.621 130E+06  535E+05  6.95E+05
4315 10415 2,074 129,631 L41E+06  4.14E+05  53SE+05
4316 10405 0714 129,651 195E+06  522E+05  6.7SE+05
4317 10415 4,064 129.691 120E+07  1.10E+06  142E+06
4318 7,745 4,804 129,681 3,81E+07 2,84E+06 3,83E+06 #E145
4319 7,745 4414 129,681 1,57E+07 5,16E+05 6,98E+05
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4320 7,745 7,044 129,701 6,82E+06 8,82E+05 1,19E+06

4321 7,745 1,464 129,701 8,07E+06 5,28E+05 7,13E+05

4322 7745 7734 129.701 BA3E+08  5.96EH07  8,06E+07

4323 7.745 5.074 129.701 232E407  122E406  1.64E+06

4324 7.745 0.654 129.711 7.09E407  3.ASE406  4.30E+06

4325 7.745 2.114 129.721 838E+07  3.52E406  475B+06

4326 7745 8.574 129.721 158E+07  1.55E406  2.10E+06

4327 7.745 9.484 129.731 213E407  195E406  2.64E+06

4328 7.745 8.154 129,741 6I0EH06  696E+05  OA4IE+0S

4329 7755 1.624 129.741 138407  5.01E+05  6.77E+05

4330 7.745 3.774 129.751 SAIEH07  2.10E406  2.84E+06

4331 7,745 4214 129.821 127E+07  7.I8E+05  9.71E+05

4332 7,735 9,024 129,851 1,05E+06 4,14E+05 5,60E+05

4333 8,615 9,164 129,721 2,34E+07 1,46E+06 2,56E+06 # V39
4334 8,615 8,604 129,731 8,23E+08 4, 57E+07 8,02E+07

4335 8,615 0,704 129,741 1,54E+08 3,72E+06 6,53E+06

4336 8,615 1,544 129,741 3,68E+07 1,50E+06 2,63E+06

4337 8,615 4,274 129,771 5,03E+07 1,61E+06 2,82E+06

4338 9.505 8.534 131,181 425E+06  S3TEH05  1AIE+06  #VI108
4339 9.495 7714 131,231 L8IE+07  1.85E+06  4.86E+06

4340 9,505 9,494 131,231 5,92E+08 3,07E+07 8,07E+07

4341 9.505 0.654 131,241 8.52E+07  3.18E+06  8.36E+06

4342 9.505 1.524 131,241 3.60EH06  441E+05  1.16E+06

4343 9.505 9.034 131,241 203E407  247E406  6.50E+06

4344 9.505 2.014 131,261 370E407  172E406  4.51E+06

4345 9.505 5114 131,271 415107  1.62E406  4.26E+06

4346 9.505 4.454 131,321 8.60E+06  S5.12E+05  1.35B+06

4347 9,205 7,324 132,361 8,18E+06 1,12E+06 1,90E+06 #A12
4348 9,195 0,784 132,361 7,79E+07 2,94E+06 4,99E+06

4349 9,195 9,214 132,361 9,20E+08 4,78E+07 8,11E+07

4350 9,195 5,424 132,361 2,61E+06 7,95E+05 1,35E+06

4351 9,195 1,454 132,361 9,05E+07 2,91E+06 4,93E+06

4352 9,195 4,434 132,361 5,77E+07 1,91E+06 3,24E+06

4353 9.205 5254 132,361 438E+06  S5.77E+05  9.78E+05

4354 9,825 6,844 132,833 2,01E+06 5,29E+05 2,78E+06 # D41
4355 9,825 8,154 132,833 8,20E+07 4,27E+06 2,25E+07

4356 9.825 9.824 132.833 3.54E408  1.51E407  7.94E+07

4357 9.825 8.494 132.833 205E407  1A2E406  7.ASE+06

4358 9.825 4354 132.833 3.04E407  LI7E406  6.14E+06

4359 9.825 0.814 132.833 LISE+07  S.89E+05  4.68E+06

4360 9.825 2,664 132.833 LIIE+07  6.93E+05  3.65E+06

4361 9.815 2.794 132,833 6A3EH06  6.72E405  3.54E+06

! Normierte Intensitit. Die Werte der Intensitit wurden mit einem Gewichtunsfaktor aus dem Intensititunterschied der Signale im "N-
HSQC-Spektrum multipliziert.
2 Zuordnung der HN-Spur. In einigen Fillen werden Signale markiert, die unsicher waren oder wenn keine Zuordnung vorhanden ist.

BC-NOESY-HSQC

#Number of dimensions 3
#FORMAT xeasy3D
#INAME 1 HC
#INAME 2 H
#INAME 3 C
#CYANAFORMAT HhC

hchnoesy

N. HC

H C

Integral Intens. | N

HC

hchnoesy600

H C  Integral Intens.

hchnoesy last

N. HC H C

Integral Intens.

5000 3,98
# thr120 cb
5001 3,98
5002 3,98
5003 3,98
5004 4,68
# thr90 cb

5005 4,39
# thr106 cb
5006 4,20
#thr31 cb

5007 4,03
#thr62 cb

5008 4,02
5009 4,36

9,21 70,58 2,77E+07 5,75E+05] 8000

3,99 70,58
1,22 70,58
0,88 70,58
4,70 69,84
1,14 69,84
4,18 69,84
4,00 69,84

1,14 69,84
435 69,35

8001

2,19E+08 4,76E+06] 8002
1,67E+07 4,99E+05] 8003
1,20E+07 3,24E+05] 8004
1,19E+08 2,65E+06] 8005

8006

2,97E+07 8,96E+05] 8007

8008

4,10E+08 6,59E+06] 8009

8010

2,24E+08 4,60E+06] 8011

8012

2,05E+07 4,09E+05] 8013
4,79E+08 9,56E+06] 8014

3,97
3,97
3,97
3,96
4,67
4,67
4,67
423
4,17
4,02
4,02
4,02
4,02
4,00
436

4,53 70,30 1,19E+07 1,73E+05 | 10000
3,97 70,30 3,00E+08 3,69E+06 | 10001
1,19 70,30 3,19E+07 4,00E+05 | 10002
0,85 70,30 1,25E+07 2,19E+05 | 10003
4,66 69,77 1,10E+08 1,93E+06 | 10004
4,40 69,77 2,37E+07 2,50E+05 | 10005
1,24 69,77 2,35E+07 3,00E+05 | 10007
423 69,77 8,81E+08 8,83E+06 | 10008
1,54 69,77 1,07E+07 1,81E+05 | 10009
4,79 69,77 2,48E+07 4,27E+05 | 10010
4,45 69,77 2,94E+07 2,71E+05 | 10012
4,01 69,77 3,21E+08 3,94E+06 | 10013
1,15 69,77 2,70E+07 3,54E+05 | 10014
8,44 69,77 9,13E+06 1,80E+05 | 10015
4,75 69,23 2,93E+07 3,01E+05 | 10016

4,02
4,00
4,00
4,07
4,02
4,00
4,71
4,70
4,70
4,68
421
421
4,19
4,06
4,06

4,62 70,84
9,22 70,84
0,85 70,34
4,06 70,30
4,01 70,30
1,24 70,30
1,28 69,77
4,71 69,77
4,40 69,77
0,93 69,77
4,49 69,77
1,54 69,77
4,19 69,77
7,79 69,77
4,49 69,77

1,62E+07 2,41E+05
1,47E+07 4,18E+05
1,65E+07 3,50E+05
4,58E+08 7,53E+06
4,23E+08 5,08E+06
4,19E+07 5,67E+05
2,30E+07 3,87E+05
1,31E+08 2,43E+06
1,97E+07 4,18E+05
6,24E+06 2,00E+05
4,73E+07 4,44E+05
1,79E+07 3,18E+05
1,10E+09 1,31E+07
1,11E+07 2,26E+05
2,68E+07 4,40E+05
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N

HC

H C

Integral Intens.

HC

H C

Integral Intens.

N. HC H C

Integral Intens.

5010
5011
5012
5013
5014
5015
5016
5017

436
434
426
433
421
421
421
3,64

#thr93 ha

5018
5019
5020
5021
5022
5023
5024
5025

3,64
445
4,44
4,44
4,44
4,16
4,15
3,19

#Val68 ha

5026
5027
5028
5029
5030
5031

3,19
3,19
421
421
421
3,61

#lle133 ha

5032
5033
5034
5035
5036
5037
5038
5039
5040
5041
5042
5043
5044
5045
5046
5047
5048
5049
5050
5051
5052
5053
5054
5055
5056
5057
5058

3,61
3,61
3,61
4,57
4,54
3,82
3,82
3,80
3,80
3,80
3,79
3,97
3,96
3,96
3,77
3,75
3,75
342
341
3,84
3,55
3,51
3,64
3,64
4,08
4,08
4,08
2,85
2,85
2,85
4,47
4,47
4,47
426
426
3,96
3,96
3,94
3,89
4,49
425
3,89
4,50
4,44
434
434
434
4,11
3,83
3,82
3,82

4,00 69,35
1,22 69,10
1,22 69,10
7,73 68,86
4,18 68,86
1,31 68,86
8,25 68,61
3,65 68,61

1,14 68,61
1,05 68,37
4,78 68,37
4,44 68,37
4,09 68,37
4,18 68,37
1,22 68,37
8,60 67,87

3,22 67,87
0,79 67,87
8,08 67,38
4,18 67,38
1,14 67,38
8,51 67,13

3,65 67,13
1,92 67,13
0,88 67,13
2,79 66,64
2,70 66,64
7,91 66,64
1,22 66,64
8,25 66,64
3,83 66,64
1,92 66,64
0,96 66,64
1,22 66,39
7,73 66,39
3,92 66,39
7,73 66,39
3,74 66,39
0,96 66,39
3,39 66,39
0,88 66,39
8,95 66,15
3,57 65,90
3,48 65,90
3,65 65,65
0,88 65,65
7,65 65,65
4,09 65,41
0,88 65,41
2,87 65,41
0,44 65,41
0,42 65,41
2,35 64,67
4,44 64,42
2,01 64,42
4,78 64,42
3,92 64,42
1,31 64,42
1,05 64,42
3,92 64,42
426 64,42
2,01 64,17
426 64,17
3,92 64,17
2,27 63,93
3,22 63,93
8,69 63,93
435 63,93
2,27 63,93
1,22 63,93
3,83 63,93
7,82 63,93
1,66 63,93

3,27E+07 8,15E+05
3,86E+07 6,16E+05
2,98E+07 4,17E+05
2,38E+07 5,94E+05
4,34E+08 8,76E+06
2,65E+07 5,28E+05
1,17E+07 3,87E+05
2,26E+08 7,12E+06,

3,06E+07 8,06E+05
2,11E+07 5,49E+05
1,71E+07 6,92E+05
1,19E+08 3,76E+06,
3,50E+07 5,41E+05
2,32E+08 3,05E+06
2,06E+07 4,24E+05
1,89E+07 4,93E+05

2,24E+08 6,98E+06
4,68E+07 1,07E+06
1,11E+07 3,65E+05
9,65E+07 1,83E+06
1,59E+07 3,64E+05
1,23E+07 4,01E+05

2,21E+08 4,92E+06)
1,35E+07 4,01E+05
4,03E+07 1,08E+06
2,81E+07 4,49E+05
2,81E+07 3,97E+05
2,72E+07 4,60E+05
3,18E+07 5,64E+05
2,41E+07 5,30E+05
9,86E+08 2,08E+07
2,65E+07 7,09E+05
6,95E+07 1,03E+06
1,57E+07 5,46E+05
2,05E+07 5,06E+05
3,26E+08 9,16E+06)
2,54E+07 4,97E+05
6,35E+08 1,20E+07
5,43E+07 9,27E+05
2,02E+08 5,49E+06
3,79E+07 9,21E+05
2,01E+07 4,25E+05
2,37E+08 3,85E+06
1,94E+08 3,31E+06,
2,82E+08 4,17E+05
2,80E+07 6,60E+06
1,80E+07 5,74E+05
2,52E+08 7,25E+06
2,91E+07 8,79E+05
2,12E+08 6,69E+06
1,79E+07 5,55E+05
1,45E+07 4,97E+05
1,92E+07 5,89E+05
5,15E+08 1,34E+07
1,94E+07 4,54E+05
2,16E+07 4,45E+05
4,21E+07 9,11E+05
1,97E+07 5,62E+05
1,72E+07 4,97E+05
5,89E+08 9,41 E+06)
4,83E+07 9,23E+05
2,64E+07 4,92E+05
1,96E+08 4,95E+06
8,13E+08 1,26E+07
2,29E+07 5,15E+05
1,72E+07 4,77E+05
2,39E+07 6,44E+05
2,18E+08 5,86E+06)
1,76E+07 4,71E+05
1,91E+07 5,58E+05
6,49E+08 1,22E+07
1,66E+07 4,67E+05
1,66E+07 4,27E+05

4,36
434
4,34
425
425
4,19
4,18
4,44
4,42
4,42
4,42
433
432
425
421
421
421
4,19
4,19
4,12
3,62

3,62

4,36 69,23
3,97 69,23
1,24 69,23
8,00 69,23
4,79 69,23
4,19 69,23
4,49 69,23
1,02 68,69
4,79 68,69
4,40 68,69
4,06 68,69
4,79 68,69
7,74 68,69
1,24 68,69
4,79 68,69
3,97 68,69
1,28 68,69
8,22 68,69
3,84 68,69
1,24 68,69
3,62 68,69
1,15 68,69
3,19 68,15
0,76 68,15
8,52 68,15
1,06 67,61
8,00 67,61
8,48 67,07
1,93 67,07
0,85 67,07
8,18 67,07
3,58 67,07
3,01 67,07
7,14 67,07
7,74 66,53
4,32 66,53
3,93 66,53
1,24 66,53
4,79 66,53
7,79 66,53
423 66,53
3,80 66,53
2,97 66,53
1,89 66,53
1,24 66,53
8,26 66,53
7,14 66,53
4,79 66,53
341 66,53
3,19 66,53
0,93 66,53
0,93 66,53
8,13 66,53
2,15 66,53
3,19 66,53
1,89 66,53
3,41 66,53
7,74 66,53
3,75 66,53
0,89 66,53
3,62 66,53
0,67 65,99
5,49 65,99
3,54 65,99
1,45 65,99
8,26 65,99
5,44 65,99
1,93 65,45
8,31 65,45
7,61 65,45
4,06 65,45
1,32 65,45
0,85 65,45
3,62 65,45
0,89 65,45
3,23 65,45

5,37E+08 7,87E+06
3,81E+07 4,50E+05
4,97E+07 6,38E+05
8,79E+06 1,75E+05
3,42E+07 3,25E+05
9,50E+08 9,24E+06
4,29E+07 2,95E+05
2,06E+07 3,53E+05
2,73E+07 3,96E+05
3,07E+08 2,72E+06
2,17E+07 2,24E+05
2,29E+07 3,01E+05
2,57E+07 4,72E+05
4,35E+07 4,16E+05
3,87E+07 3,44E+05
6,66E+07 2,31E+05
3,43E+07 4,46E+05
1,74E+07 2,71E+05
2,52E+07 1,99E+05
2,19E+07 2,35E+05
2,40E+08 4,32E+06
2,37E+07 4,53E+05
1,72E+08 3,72E+06
2,90E+07 5,30E+05
1,41E+07 2,35E+05
2,00E+07 1,64E+05
1,51E+07 2,01E+05
5,57E+06 1,95E+05
1,83E+07 1,98E+05
4,26E+07 5,18E+05
6,50E+06 1,60E+05
3,57E+08 3,20E+06
9,81E+06 1,64E+05
1,40E+07 2,24E+05
1,52E+07 3,13E+05
1,83E+07 2,15E+05
3,84E+08 6,06E+06
1,74E+07 4,39E+05
1,56E+07 1,75E+05
2,36E+07 2,97E+05
3,65E+07 3,62E+05
8,44E+08 1,26E+07
1,23E+07 1,80E+05
2,52E+07 4,24E+05
2,81E+07 4,32E+05
1,95E+07 3,13E+05
1,51E+07 2,09E+05
2,17E+07 2,84E+05
1,92E+07 2,74E+05
1,36E+07 1,72E+05
6,04E+07 6,80E+05
5,81E+07 6,67E+05
1,43E+07 2,26E+05
9,48E+06 1,94E+05
9,05E+06 1,68E+05
1,62E+07 2,10E+05
1,70E+08 3,07E+06
1,08E+07 1,99E+05
2,35E+07 2,00E+05
2,46E+07 4,41E+05
2,20E+07 1,97E+05
1,09E+07 1,61E+05
2,03E+07 2,16E+05
2,75E+08 2,76E+06
1,00E+07 1,66E+05
9,08E+06 1,72E+05
1,95E+07 2,69E+05
8,61E+06 1,63E+05
1,14E+07 2,30E+05
1,38E+07 2,72E+05
3,40E+08 4,84E+06
1,10E+07 1,60E+05
3,23E+07 5,91E+05
3,10E+08 4,33E+06
3,78E+07 3,69E+05
1,54E+07 1,65E+05

10017
10018
10019
10020
10021
10022
10023
10024
10025
10026
10027
10028
10029
10030
10031
10032
10033
10034
10035
10036
10037
10038
10039
10040
10041
10043
10044
10045
10046
10047
10048
10049
10050
10051
10052
10053
10054
10055
10056
10057
10058
10059
10060
10061
10062
10063
10064
10065
10066
10067
10068
10069
10070
10071
10072
10073
10074
10075
10076
10077
10078
10079
10080
10081
10082
10084
10085
10086
10087
10088
10089
10090
10091
10092
10093
10094

4,04
4,04
4,04
4,40
4,38
438
438
437
436
434
427
4,47
4,47
4,47
4,47
434
423
423
423
423
4,15
3,66
3,66
3,66
3,65
4,17
4,17
3,22
3,21
3,21
321
425
423
3,65
3,63
3,63
3,63
3,63
3,63
3,99
3,97
3,97
3,97
3,97
3,84
3,84
3,84
3,84
3,84
3,84
3,82
3,82
3,82
3,82
3,82
3,81
3,81
3,78

3,88
3,57
3,57
3,55
3,54
3,54
3,52
4,10
4,10

8,44 69,77
4,79 69,77
1,19 69,77
4,79 69,23
7,48 69,23
4,36 69,23
3,97 69,23
1,28 69,23
4,79 69,23
3,80 69,23
7,92 69,23
4,79 68,69
4,45 68,69
4,10 68,69
1,06 68,69
7,79 68,69
8,13 68,69
4,79 68,69
3,84 68,69
1,32 68,69
3,88 68,69
8,05 68,69
3,67 68,69
1,15 68,69
2,06 68,69
7,92 68,15
1,24 68,15
2,10 68,15
8,57 68,15
323 68,15
0,76 68,15
8,05 67,61
111 67,61
3,01 67,07
8,52 67,07
7,14 67,07
3,62 67,07
1,97 67,07
0,89 67,07
7,79 66,53
4,79 66,53
4,36 66,53
3,97 66,53
1,24 66,53
8,31 66,53
7,57 66,53
4,79 66,53
4,40 66,53
423 66,53
1,28 66,53
7,18 66,53
3,84 66,53
3,14 66,53
1,93 66,53
0,93 66,53
7,79 66,53
341 66,53
8,18 66,53
2,15 66,53
7,74 66,53
341 66,53
1,93 66,53
0,93 66,53
041 66,53
3,10 66,53
2,28 65,99
0,63 65,99
8,96 65,99
3,58 65,99
1,50 65,99
3,93 65,99
5,44 65,99
3,54 65,99
8,26 65,99
8,35 65,45
7,66 65,45

1,37E+07 3,27E+05
4,26E+07 8,74E+05
4,56E+07 6,13E+05
5,68E+07 6,80E+05
1,15E+07 2,28E+05
6,84E+08 1,10E+07
3,60E+07 8,15E+05
7,53E+07 1,15E+06
5,53E+07 6,98E+05
1,86E+07 2,23E+05
2,37E+07 2,16E+05
4,01E+07 6,49E+05
3,38E+08 4,22E+06
1,72E+07 3,49E+05
3,99E+07 6,48E+05
3,46E+07 7,80E+05
2,58E+07 4,04E+05
7,69E+07 8,36E+05
2,30E+07 3,85E+05
4,61E+07 7,52E+05
2,18E+07 2,05E+05
8,98E+06 2,77E+05
2,61E+08 5,57E+06
3,37E+07 7,72E+05
8,09E+06 2,03E+05
1,04E+07 2,40E+05
3,14E+07 3,77E+05
6,14E+06 2,32E+05
1,97E+07 5,07E+05
1,93E+08 5,16E+06
4,84E+07 9,39E+05
2,82E+07 3,70E+05
3,06E+07 3,48E+05
1,65E+07 3,04E+05
1,34E+07 3,21E+05
1,83E+07 3,42E+05
4,17E+08 4,72E+06
2,24E+07 3,34E+05
6,62E+07 1,10E+06
2,61E+07 6,43E+05
1,39E+07 4,27E+05
2,31E+07 2,56E+05
4,79E+08 9,33E+06
2,67E+07 6,96E+05
2,25E+07 3,98E+05
8,83E+06 2,02E+05
2,97E+07 7,00E+05
1,55E+07 2,85E+05
3,30E+07 5,45E+05
3,55E+07 7,05E+05
1,30E+07 2,90E+05
1,02E+09 1,87E+07
1,38E+07 2,50E+05
3,44E+07 8,25E+05
8,16E+07 1,22E+06
3,01E+07 4,42E+05
1,86E+07 3,47E+05
2,29E+07 4,06E+05
1,01E+07 3,41E+05
1,35E+07 3,04E+05
1,96E+08 4,46E+06
2,01E+07 3,26E+05
4,06E+07 7,41E+05
8,56E+06 2,84E+05
9,97E+06 2,13E+05
8,58E+06 2,19E+05
1,35E+07 2,81E+05
1,40E+07 3,17E+05
2,87E+08 3,63E+06
1,20E+07 2,20E+05
2,18E+07 2,71E+05
3,01E+07 4,89E+05
2,35E+08 3,49E+06
8,60E+06 2,38E+05
1,20E+07 3,94E+05
2,12E+07 4,52E+05
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5146
5147
5148
5149
5150
5151
5152
5153
5154
5155
5156
5157
5158

3,82 0,88 63,93
323 3,22 63,93
4,41 4,44 63,68
434 4,78 63,68
322 1,66 63,68
4,01 0,70 63,43
4,01-0,42 63,43
4,49 8,69 63,19
4,49 825 63,19
4,49 0,70 63,19
4,17 4,18 63,19
4,06 4,09 63,19
4,02 0,96 63,19
3,97 0,88 63,19
3,96 9,12 63,19
3,93 3,48 63,19
3,66 3,65 63,19
3,51 3,92 63,19
4,59 8,86 62,94
4,52 8,86 62,94
4,05 7,82 62,94
3,50 3,48 62,94
3,08 6,26 62,94
3,08 3,05 62,94
2,98 2,96 62,94
2,85 2,87 62,94
4,44 4,96 62,45
443 8,86 62,45
443 7,82 62,45
443 2,27 62,45
4,43 0,88 62,45
436 1,83 62,45
4,62 8,69 62,20
4,62 1,22 62,20
4,61 9,38 62,20
4,61 4,87 62,20
4,61 4,61 62,20
4,53 8,69 62,20
4,53 1,14 62,20
4,52 7,56 62,20
4,52 4,52 62,20
4,52 1,48 62,20
436 8,51 62,20
436 2,27 62,20
4,10 4,09 62,20
436 4,35 61,96
436 0,88 61,96
420 8,08 61,96
420 747 61,96
420 1,14 61,96
4,19 4,18 61,96
4,19 2,01 61,96
3,78 0,70 61,96
3,77 7,13 61,96
436 2,96 61,71
436 1,22 61,71
4,19 0,88 61,71
4,07 8,95 61,71
3,30 2,35 61,71
4,44 843 61,46
421 8,60 61,46
3,73 7,73 61,46
3,73 3,74 61,46
3,73 1,05 61,46
3,73 0,62 61,46
3,72 1,48 61,46
3,66 3,65 61,46
3,35 3,31 61,46
3,35 2,35 61,46
3,28 3,31 61,46
2,35 3,31 61,46
2,34 2,35 61,46
4,71 1,66 61,22
4,71 0,88 61,22
4,68 4,70 61,22
4,67 4,96 61,22

2,78E+07 9,40E+05
9,51E+07 2,42E+06
3,70E+08 5,01E+06)
1,65E+07 5,00E+05
1,02E+07 3,98E+05
3,01E+07 5,83E+05
2,25E+07 4,71E+05
3,52E+07 6,34E+05
3,26E+07 1,04E+06)
1,91E+07 5,28E+05
2,01E+08 3,51E+06)
1,07E+09 2,43E+07
2,02E+07 5,39E+05
4,12E+07 7,68E+05
4,26E+07 9,89E+05
2,72E+07 5,50E+05
2,88E+07 9,01E+05
2,99E+07 7,82E+05
3,16E+07 4,38E+05
2,44E+07 3,97E+05
2,55E+07 7,11E+05
1,24E+08 3,99E+06,
2,79E+07 8,46E+05
1,29E+08 3,56E+06,
2,02E+07 6,03E+05
2,34E+07 4,79E+05
2,87E+07 3,83E+05
3,63E+07 5,28E+05
1,45E+07 3,99E+05
2,95E+07 6,25E+05
2,36E+07 7,30E+05
1,23E+07 3,94E+05
3,01E+07 4,68E+05
2,33E+07 6,57E+05
2,85E+07 1,23E+06
3,58E+07 7,65E+05
4,53E+08 1,02E+07
3,36E+07 5,06E+05
3,10E+07 1,10E+06)
2,28E+07 4,94E+05
7,31E+08 1,77E+07
1,95E+07 5,64E+05
5,93E+07 1,41E+06)
3,55E+07 7,67E+05
7,71E+08 1,09E+07
1,33E+09 2,23E+07
2,64E+07 4,10E+05
2,49E+07 7,90E+05
1,80E+07 4,77E+05
1,93E+07 5,06E+05
1,01E+09 2,41E+07
2,28E+07 7,45E+05
2,92E+07 6,56E+05
2,06E+07 5,09E+05
1,57E+07 4,10E+05
2,31E+07 6,36E+05
4,79E+07 8,31E+05
5,74E+07 1,54E+06
1,80E+07 4,54E+05
5,73E+07 1,26E+06)
6,68E+07 1,28E+06)
2,45E+07 8,47E+05
2,81E+08 6,80E+06
1,62E+07 4,30E+05
2,66E+07 3,80E+05
8,09E+06 4,27E+05
1,88E+08 2,51E+06
1,13E+08 2,29E+06,
2,08E+07 5,64E+05
9,98E+07 1,92E+06)
2,43E+07 4,82E+05
3,98E+07 1,04E+06)
4,14E+07 7,23E+05
2,26E+07 7,49E+05
3,35E+08 7,26E+06
2,77E+07 6,09E+05

8149
8150

8154
8155
8156
8157
8158
8159
8160
8161
8162
8163
8164
8165
8166

3,62 1,67 65,45
2,84 6,92 65,45
2,84 6,44 65,45
2,84 2,84 65,45
2,84 1,89 65,45
2,84 0,41 65,45
2,84-0,41 65,45
4,45 4,45 64,38
4,45 2,36 64,38
4,44 6,74 64,38
426 4,84 64,38
426 3,88 64,38
425 423 64,38
3,95 1,28 64,38
3,93 7,44 64,38
3,93 1,06 64,38
3,88 4,27 64,38
3,87 4,84 64,38
3,22 4,40 64,38
4,49 2,19 63,84
4,48 1,97 63,84
4,44 4,10 63,84
4,41 4,79 63,84
4,41 323 63,84
433 2,28 63,84
432 8,70 63,34
432 4,79 63,34
4,10 1,19 63,34
4,08 4,79 63,34
3,87 3,88 63,84
3,85 3,62 63,84
3,80 7,79 63,84
3,80 1,93 63,84
3,80 1,58 63,84
3,80 0,85 63,84
3,58 3,84 63,84
3,21 3,19 63,84
3,21 1,63 63,84
4,48 8,26 63,30
4,47 8,65 63,30
4,47 0,72 63,30
4,06 3,67 63,30
4,04 7,83 63,30
4,03 4,79 63,30
4,00-0,41 63,30
3,99 0,93 63,30
3,99 0,72 63,30
3,95 9,09 63,30
3,95 0,80 63,30
3,91 3,49 63,30
3,63 4,06 63,30
3,59 3,58 63,30
3,50 3,88 63,30
2,81 2,84 63,30
4,04 4,27 62,76
4,04 4,06 62,76
3,96 1,71 62,76
3,89 4,79 62,76
3,70 4,10 62,76
3,59 4,10 62,76
3,48 4,79 62,76
3,48 3,49 62,76
3,07 6,70 62,76
3,07 0,33 62,76
3,06 6,22 62,76
3,06 3,06 62,76
4,59 9,35 62,22
4,59 4,58 62,22
4,59 1,19 62,22
4,52 7,57 62,22
4,51 4,75 62,22
4,51 4,49 62,22
4,51 1,50 62,22
451 1,11 62,22
4,42 8,78 62,22
4,42 223 62,22

1,13E+07 1,75E+05
8,80E+06 1,75E+05
9,25E+06 1,57E+05
1,72E+08 3,94E+06
7,01E+06 2,47E+05
1,45E+07 2,96E+05
1,39E+07 2,03E+05
7,63E+08 1,07E+07
2,00E+07 3,29E+05
7,88E+06 2,00E+05
3,01E+07 4,01E+05
3,27E+07 5,41E+05
2,86E+08 3,39E+06
2,24E+07 3,44E+05
1,00E+07 1,68E+05
2,01E+07 2,21E+05
6,23E+07 6,34E+05
3,13E+07 4,13E+05
2,01E+07 2,53E+05
1,95E+07 2,33E+05
2,27E+07 2,41E+05
2,43E+07 1,72E+05
3,66E+07 3,87E+05
1,66E+07 1,81E+05
2,05E+07 2,37E+05
1,69E+07 4,19E+05
3,13E+07 2,48E+05
1,74E+07 2,06E+05
1,79E+07 1,88E+05
1,36E+09 1,55E+07
2,13E+07 1,80E+05
1,43E+07 2,49E+05
1,32E+07 1,99E+05
1,04E+07 2,28E+05
3,89E+07 5,78E+05
3,45E+07 2,21E+05
7,73E+07 1,43E+06
8,64E+06 1,91E+05
3,63E+07 5,13E+05
2,28E+07 2,90E+05
2,61E+07 3,59E+05
8,63E+06 1,56E+05
1,87E+07 4,28E+05
1,70E+07 2,22E+05
1,33E+07 2,04E+05
3,80E+07 3,87E+05
3,66E+07 3,98E+05
2,88E+07 5,10E+05
4,07E+07 3,94E+05
2,61E+07 3,88E+05
3,08E+07 1,92E+05
6,31E+07 3,95E+05
3,35E+07 3,25E+05
5,57E+07 3,66E+05
2,17E+08 1,10E+06
1,47E+09 1,96E+07
1,47E+07 1,94E+05
3,00E+07 3,93E+05
3,64E+07 2,08E+05
2,67E+07 1,86E+05
1,20E+07 2,13E+05
1,18E+08 2,64E+06
6,78E+06 1,71E+05
6,34E+06 1,57E+05
2,30E+07 4,79E+05
1,16E+08 2,27E+06
3,38E+07 7,02E+05
5,24E+08 5,31E+06
2,67E+07 3,80E+05
9,35E+06 1,57E+05
7,48E+07 3,90E+05
8,98E+08 9,56E+06
1,77E+07 4,00E+05
4,35E+07 6,36E+05
1,90E+07 1,83E+05
3,77E+07 4,27E+05

10095 4,10 4,10 65,45
10096 4,10 1,97 65,45
10097 4,10 1,37 65,45
10098 4,10 0,89 65,45
10099 3,67 3,23 65,45
10100 3,66 8,26 65,45
10101 3,66 7,61 65,45
10102 3,66 3,67 65,45
10103 3,66 1,63 65,45
10104 3,66 0,85 65,45
10105 2,87 6,96 65,45
10106 2,87 6,44 65,45
10107 2,87 2,88 65,45
10108 2,87 1,89 65,45
10109 2,87 0,46 65,45
10110 2,87 -0,41 65,45
10111 4,48 5,14 64,91
10112 4,49 2,41 64,38
10113 4,49 2,06 64,38
10114 4,48 4,49 64,38
10115 4,29 3,93 64,38
10116 4,27 4,84 64,38
10117 4,27 4,27 64,38
10118 4,21 3,88 64,38
10119 3,97 7,48 64,38
10120 3,97 4,40 64,38
10121 3,97 1,28 64,38
10122 3,97 1,15 64,38
10123 3,93 4,32 64,38
10124 3,91 4,84 64,38
10125 3,84 4,23 64,38
10126 4,45 3,27 63,84
10127 4,44 4,79 63,84
10128 4,36 8,74 63,84
10129 4,36 4,79 63,84
10130 4,36 4,36 63,84
10131 4,36 2,32 63,84
10132 4,36 1,84 63,84
10133 4,34 2,06 63,84
10134 4,14 4,79 63,84
10135 4,14 1,24 63,84
10137 3,84 7,83 63,84
10138 3,84 1,97 63,84
10139 3,84 1,63 63,84
10140 3,84 0,89 63,84
10142 3,25 4,79 63,84
10143 3,25 4,45 63,84
10144 3,25 3,23 63,84
10145 3,25 1,63 63,84
10146 3,25 0,85 63,84
10147 3,24 0,98 63,84
10148 4,51 8,70 63,30
10149 4,51 8,26 63,30
10150 4,51 1,97 63,30
10151 4,51 0,72 63,30
10152 4,49 7,83 63,30
10153 4,14 7,92 63,30
10154 4,08 4,79 63,30
10155 4,03 0,98 63,30
10156 4,03 -0,41 63,30
10157 4,02 0,72 63,30
10158 4,00 1,71 63,30
10159 3,99 9,13 63,30
10160 3,99 0,85 63,30
10161 3,96 5,92 63,30
10162 3,95 3,54 63,30
10163 3,92 5,14 63,30
10165 3,54 3,93 63,30
10166 3,52 4,79 63,30
10168 4,70 8,31 62,76
10169 4,70 1,84 62,76
10170 4,07 7,87 62,76
10171 4,07 4,06 62,76
10172 3,93 4,79 62,76
10173 3,52 3,54 62,76
10174 3,13 0,02 62,76

4,16E+08 6,64E+06
1,07E+07 2,64E+05
9,51E+06 2,49E+05
4,22E+07 1,09E+06
1,02E+07 2,20E+05
1,01E+07 3,03E+05
8,21E+06 2,69E+05
3,68E+08 6,08E+06
1,22E+07 2,11E+05
5,25E+07 6,74E+05
7,57E+06 2,55E+05
9,17E+06 2,90E+05
2,00E+08 5,47E+06
9,1 1E+06 2,63E+05
1,90E+07 5,49E+05
9,00E+06 3,36E+05
8,42E+06 2,20E+05
2,43E+07 5,06E+05
2,40E+07 3,05E+05
1,05E+09 1,62E+07
4,11E+07 7,85E+05
3,92E+07 6,69E+05
3,94E+08 5,50E+06
2,13E+07 2,20E+05
2,23E+07 4,39E+05
4,92E+07 5,99E+05
3,40E+07 5,84E+05
3,52E+07 4,68E+05
5,24E+07 6,57E+05
4,74E+07 6,05E+05
2,68E+07 2,02E+05
1,75E+07 2,64E+05
5,35E+07 6,96E+05
2,23E+07 5,36E+05
4,39E+07 5,25E+05
8,86E+08 6,33E+06
2,02E+07 4,03E+05
7,96E+06 2,17E+05
1,13E+07 2,65E+05
2,21E+07 3,43E+05
2,71E+07 6,42E+05
1,99E+07 4,24E+05
1,12E+07 2,72E+05
1,38E+07 4,13E+05
5,18E+07 9,59E+05
8,19E+06 2,49E+05
1,29E+07 2,94E+05
8,29E+07 1,89E+06
1,35E+07 3,00E+05
1,11E+07 2,35E+05
1,04E+07 2,56E+05
3,02E+07 5,40E+05
4,79E+07 1,00E+06
2,46E+07 2,91E+05
3,15E+07 4,94E+05
1,83E+07 2,36E+05
1,64E+07 2,68E+05
3,36E+07 5,84E+05
5,29E+07 5,78E+05
1,23E+07 4,01E+05
3,90E+07 6,23E+05
2,25E+07 3,53E+05
4,01E+07 7,98E+05
5,85E+07 6,73E+05
6,77E+06 2,16E+05
1,71E+07 5,10E+05
1,25E+07 2,64E+05
2,66E+07 5,53E+05
1,40E+07 4,28E+05
6,60E+06 2,11E+05
5,09E+06 2,42E+05
3,24E+07 8,29E+05
1,76E+09 2,66E+07
4,06E+07 7,54E+05
1,44E+08 3,50E+06
1,04E+07 2,10E+05



Anhang. IIBM". CYANA

I11-36

N

HC

H C

Integral Intens.

HC

H C

Integral Intens.

N. HC H C

Integral Intens.

5159
5160
5161
5162
5163
5164
5165
5166
5167
5168
5169
5170
5171
5172
5173
5174
5175
5176
5177
5178
5179
5180
5181
5182
5183
5184
5185
5186
5187
5188
5189
5190
5191
5192
5193
5194
5195
5196
5197
5198
5199
5200
5201
5202
5203
5204
5205
5206
5207
5208
5209
5210
5211
5212
5213
5214
5215
5216
5217
5218
5219
5220
5221
5222
5223
5224
5225
5226
5227
5228
5229
5230
5231
5232
5233
5234

4,64
4,43
438
438
4,08
4,08
4,59
4,59
4,58
4,57

8,08 61,22
1,14 61,22
435 61,22
227 61,22
4,09 61,22
1,05 61,22
2,53 60,97
0,36 60,97
9,04 60,97
9,99 60,97

4,5210,25 60,97

452
452
439
438
431
431
426
4,19
3,93
3,92
3,92
3,92
4,58
4,58
4,54
4,53
4,17
4,17
4,17
3,99
3,98
3,84
3,84
3,84
5,30
4,59
4,59
4,58
4,53
4,50
4,50
4,48
4,03
4,02
4,02
4,01
3,66
4,78
4,77
4,76
4,76
4,76
4,74
4,74
4,73
4,73
4,72
4,59
4,59
4,59
4,59
4,50
4,45
4,29
4,29
427
424
422
422
422
4,02
4,59
4,59

7,04 60,97
4,52 60,97
7,30 60,97
0,96 60,97
7,82 60,97
4,35 60,97
3,05 60,97
4,18 60,97
5,74 60,97
8,95 60,97
3,92 60,97
1,92 60,97
7,04 60,72
3,57 60,72
6,00 60,48
9,90 60,48
8,69 60,48
0,88 60,48
0,62 60,48
8,86 60,48
7,04 60,48
3,83 60,48
1,92 60,48
0,79 60,48
9,64 60,23
7,73 60,23
0,79 60,23
1,57 60,23
9,21 60,23
4,52 60,23
0,70 60,23
9,21 60,23
8,08 60,23
4,00 60,23
2,01 60,23
0,79 60,23
3,65 60,23
9,73 59,98
4,70 59,98
9,82 59,98
7,82 59,98
3,57 59,98
8,86 59,98
4,70 59,98
7,82 59,98
0,70 59,98
4,70 59,98
9,99 59,98
8,08 59,98
4,61 59,98
2,09 59,98
8,51 59,98
4,44 59,98
9,64 59,98
0,88 59,98
426 59,98
2,18 59,98
7,30 59,98
426 59,98
1,92 59,98
1,57 59,98
8,60 59,74
6,69 59,74

5,2210,08 59,49

5,20

9,04 59,49

3,13E+07 5,72E+05
2,60E+07 5,72E+05
1,53E+09 2,23E+07
4,16E+07 7,70E+05
7,22E+08 1,42E+07
4,51E+07 1,15E+06
2,88E+07 4,54E+05
2,43E+07 4,02E+05
6,80E+07 1,06E+06)
2,94E+07 4,27E+05
1,57E+07 4,12E+05
6,91E+07 1,23E+06)
6,19E+08 8,09E+06)
2,52E+07 5,86E+05
3,50E+07 7,82E+05
1,48E+07 5,08E+05
1,08E+09 1,68E+07
1,85E+07 4,50E+05
9,17E+08 1,23E+07
2,37E+07 8,17E+05
2,60E+07 4,83E+05
3,75E+08 9,83E+06)
2,51E+07 6,13E+05
7,18E+07 7,00E+05
1,75E+07 3,97E+05
3,62E+07 5,60E+05
3,01E+07 4,02E+05
3,85E+07 6,25E+05
3,10E+07 5,76E+05
2,29E+07 5,24E+05
2,62E+07 4,12E+05
2,18E+07 4,27E+05
2,98E+08 8,42E+06
2,42E+07 7,21E+05
1,81E+07 5,97E+05
1,28E+07 4,67E+05
2,49E+07 8,90E+05
6,37E+07 1,04E+06)
3,33E+07 5,08E+05
3,73E+07 5,08E+05
5,47E+08 7,22E+06)
6,47E+07 1,04E+06)
3,87E+07 6,71E+05
2,24E+07 3,97E+05
7,51E+08 1,43E+07
5,48E+07 1,01E+06
1,44E+07 4,11 E+05
6,05E+08 3,36E+07
4,50E+07 9,11E+05
2,13E+08 2,91E+06
3,35E+07 7,64E+05
1,05E+08 1,60E+06
4,29E+07 9,82E+05
6,80E+07 1,12E+06
2,16E+08 3,19E+06
9,40E+07 1,56E+06)
6,00E+07 1,16E+06)
2,15E+08 3,25E+06
2,03E+07 6,40E+05
2,55E+07 8,62E+05
6,64E+08 1,48E+07
2,46E+07 5,83E+05
5,93E+07 1,20E+06)
4,56E+08 6,12E+06
2,24E+07 8,07E+05
2,90E+07 5,27E+05
5,98E+08 8,35E+06
2,34E+07 4,04E+05
1,13E+07 4,10E+05
6,41E+08 8,65E+06)
2,46E+07 5,71E+05
3,10E+07 6,60E+05
3,52E+07 4,31E+05
9,96E+06 4,03E+05
5,88E+06 3,92E+05
1,00E+07 4,44E+05

4,41
4,36
436
4,34
434
433
433
4,18
4,18
4,18
4,17
4,17
4,14
3,97
3,76
3,74
438
436
4,36
4,36
434
421
4,19
4,19
4,18
4,06
4,04
3,76
3,73
3,72
3,54
3,32
3,29
3,26
2,34
2,32
5,01
5,01
5,01
5,00
5,00
4,67
4,67
4,67
451
4,49
4,44
4,44
4,42
4,42
4,36
4,36
4,30
4,30
4,29
426
425
4,08
4,07
4,07
3,92
3,91
3,91
3,91
3,91
3,91
3,91
3,91
3,72
3,72
4,85
4,78
4,57
4,56
4,51
4,17

0,85 62,22
3,01 62,22
2,23 62,22
8,52 62,22
1,80 62,22
8,31 62,22
2,97 62,22
7,44 62,22
4,53 62,22
1,97 62,22
8,05 62,22
111 62,22
4,14 62,22
436 62,22
7,14 62,22
0,67 62,22
7,57 61,68
4,71 61,68
4,36 61,68
1,24 61,68
7,14 61,68
9,26 61,68
8,61 61,68
1,32 61,68
0,89 61,68
0,93 61,68
8,96 61,68
0,89 61,68
3,71 61,68
1,06 61,68
3,71 61,68
3,32 61,68
2,32 61,68
3,27 61,68
3,32 61,68
2,32 61,68
501 61,14
2,19 61,14
0,76 61,14
9,22 61,14
4,79 61,14
4,66 61,14
3,84 61,14
2,41 61,14
2,19 61,14
6,96 61,14
8,44 61,14
L11 61,14
7,79 61,14
4,06 61,14
731 61,14
0,93 61,14
7,83 61,14
4,06 61,14
7,35 61,14
7,09 61,14
3,10 61,14
4,40 61,14
6,70 61,14
1,02 61,14
1,71 61,14
8,91 61,14
5,70 61,14
3,93 61,14
3,54 61,14
2,97 61,14
1,93 61,14
1,28 61,14
7,74 61,14
1,50 61,14
8,31 60,60
7,74 60,60
9,04 60,60
0,72 60,60
0,72 60,60
7,27 60,60

4,97E+07 4,84E+05
1,45E+07 1,78E+05
5,11E+07 5,07E+05
4,47E+07 8,49E+05
2,22E+07 2,05E+05
1,18E+07 1,61E+05
1,36E+07 1,80E+05
1,22E+07 1,88E+05
5,24E+07 2,79E+05
1,92E+07 3,22E+05
2,03E+07 4,56E+05
2,51E+07 2,51E+05
1,97E+09 2,17E+07
6,01E+07 2,85E+05
2,01E+07 2,95E+05
2,90E+07 3,24E+05
1,04E+07 1,91E+05
6,35E+07 4,77E+05
1,96E+09 2,23E+07
2,45E+07 3,51E+05
2,00E+07 2,83E+05
9,07E+06 1,71E+05
4,82E+07 7,04E+05
2,06E+07 1,67E+05
5,27E+07 5,17E+05
5,54E+07 5,81E+05
3,90E+07 8,47E+05
1,34E+07 1,59E+05
5,66E+08 9,07E+06
1,51E+07 2,17E+05
3,16E+07 2,14E+05
9,86E+07 1,29E+06
2,73E+07 3,53E+05
9,55E+07 1,37E+06
2,18E+07 4,38E+05
3,75E+07 5,73E+05
1,14E+08 2,26E+06
1,59E+07 2,75E+05
1,79E+07 2,63E+05
3,68E+07 6,72E+05
3,33E+07 2,52E+05
3,93E+08 4,83E+06
9,37E+06 2,73E+05
1,02E+07 2,53E+05
2,36E+07 2,51E+05
2,46E+07 4,76E+05
4,67E+07 7,21E+05
3,29E+07 3,53E+05
8,31E+06 1,84E+05
2,84E+07 2,49E+05
2,29E+07 3,32E+05
4,50E+07 4,97E+05
1,56E+07 2,63E+05
9,75E+07 7,94E+05
1,75E+07 1,70E+05
1,73E+07 1,65E+05
1,54E+07 1,95E+05
7,27E+07 4,65E+05
1,05E+07 1,72E+05
4,79E+07 6,81E+05
2,73E+07 1,65E+05
1,65E+07 2,02E+05
1,95E+07 4,46E+05
5,49E+08 5,47E+06
1,99E+07 1,98E+05
9,29E+06 1,60E+05
2,51E+07 3,35E+05
1,67E+07 1,83E+05
2,39E+07 5,04E+05
1,01E+07 2,15E+05
1,06E+07 1,81E+05
7,35E+06 1,64E+05
4,50E+07 5,45E+05
6,96E+07 5,61E+05
6,63E+07 5,13E+05
1,63E+07 2,28E+05

10175 3,10 7,61
10176 3,09
10177 3,09
10178 3,09
10179 3,09
10180 3,01
10181 3,01
10182 4,63
10183 4,63
10184 4,63
10185 4,63
10186 4,55
10187 4,55
10188 4,53
10189 4,53
10190 4,53
10191 4,45
10192 4,45
10193 4,44
10194 4,40
10195 4,40
10196 4,40
10197 4,38
10198 4,38
10199 4,38
10200 4,23
10201 4,21
10202 4,21
10203 4,21
10204 4,21
10205 4,18
10206 4,18
10207 3,82
10208 3,80
10209 3,80
10210 3,80
10211 3,78
10212 4,68
10213 4,66
10214 4,41
10215 4,41
10216 4,40
10217 4,38
10218 4,37
10219 4,37
10220 4,23
10221 4,23
10222 4,23
10223 4,22
10224 4,22
10225 4,22
10226 4,22
10227 4,08
10228 4,07
10231 3,76
10232 3,76
10233 3,76
10234 3,74
10237 3,32
10238 3,31
10239 2,38
10240 2,37
10241 2,37
10242 5,07
10243 5,04
10244 5,04
10245 5,04
10246 5,04
10249
10250
10251
10252
10253
10254
10255
10256

0,41

6,31
3,01

4,62

L1s
4,53
423

2,23
0,85
8,83
5,01
4,71

8,52

4,71
4,71
4,71

62,76
6,27 62,76
3,10 62,76
62,76
0,07 62,76
62,76
62,76
9,39 62,22
4,84 62,22
62,22
1,24 62,22
7,70 62,22
62,22
62,22
62,22
1,54 62,22
62,22
62,22
62,22
62,22
62,22
1,84 62,22
62,22
3,01 62,22
2,28 62,22
4,66 62,22
8,09 62,22
7,48 62,22
2,02 62,22
1,15 62,22
4,84 62,22
4,19 62,22
4,14 62,22
7,18 62,22
1,84 62,22
0,98 62,22
0,67 62,22
6,74 61,68
9,61 61,68
7,57 61,68
3,19 61,68
1,28 61,68
0,76 61,68
7,18 61,68
436 61,68
9,22 61,68
8,65 61,68
0,54 61,68
4,84 61,68
1,63 61,68
1,37 61,68
0,93 61,68
9,00 61,68
1,93 61,68
7,79 61,68
3,75 61,68
1,54 61,68
1,06 61,68
2,36 61,68
3,32 61,68
4,79 61,68
3,36 61,68
2,36 61,68
4,75 61,14
9,22 61,14
5,05 61,14
2,23 61,14
0,76 61,14
4,72-0,59 61,14
4,71 61,14
3,84 61,14
2,45 61,14
471 1,84 61,14
4,70 3,58 61,14
4,70 2,10 61,14
4,68 0,54 61,14

5,63E+06 2,04E+05
3,13E+07 7,28E+05
1,22E+08 2,80E+06
1,25E+07 3,61E+05
9,72E+06 2,52E+05
1,72E+07 2,43E+05
6,58E+07 8,98E+05
4,72E+07 1,10E+06
5,19E+07 6,36E+05
5,95E+08 7,52E+06
2,84E+07 5,55E+05
2,10E+07 3,04E+05
6,13E+07 1,25E+06
1,15E+09 1,55E+07
4,87E+07 5,40E+05
3,32E+07 6,36E+05
4,43E+07 6,18E+05
7,07E+07 7,81 E+05
1,64E+07 3,76E+05
1,58E+07 2,01E+05
7,63E+07 5,65E+05
1,92E+07 2,71E+05
6,10E+07 1,36E+06
2,38E+07 4,52E+05
7,30E+07 7,24E+05
1,17E+07 2,29E+05
2,82E+07 8,33E+05
1,74E+07 3,71E+05
2,48E+07 6,39E+05
1,79E+07 4,63E+05
2,99E+07 2,23E+05
3,37E+09 4,65E+07
1,87E+07 2,17E+05
1,66E+07 4,62E+05
1,14E+07 2,15E+05
3,13E+07 2,36E+05
4,07E+07 5,50E+05
7,06E+06 2,03E+05
1,33E+07 2,11E+05
1,67E+07 2,92E+05
2,18E+07 2,93E+05
3,66E+07 5,57E+05
5,49E+07 4,62E+05
3,04E+07 4,35E+05
2,70E+09 3,68E+07
1,07E+07 2,33E+05
6,94E+07 1,24E+06
2,34E+07 2,02E+05
3,17E+07 3,15E+05
1,51E+07 2,39E+05
2,66E+07 4,21E+05
7,85E+07 9,62E+05
5,59E+07 1,45E+06
3,31E+07 2,28E+05
3,36E+07 7,63E+05
1,07E+09 2,30E+07
1,64E+07 3,31E+05
1,89E+07 3,87E+05
1,25E+07 3,72E+05
8,63E+07 1,41E+06
9,43E+06 2,13E+05
1,92E+07 3,73E+05
3,36E+07 7,11E+05
1,65E+07 2,02E+05
5,45E+07 1,24E+06
1,34E+08 3,06E+06
1,80E+07 4,41E+05
3,94E+07 6,30E+05
9,27E+06 2,14E+05
4,64E+08 5,96E+06
1,66E+07 4,75E+05
1,71E+07 3,73E+05
1,26E+07 3,30E+05
2,10E+07 4,86E+05
1,61E+07 2,17E+05
5,95E+06 2,14E+05
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N
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Integral Intens.
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H C

Integral Intens.

N. HC H C

Integral Intens.

5235
5236
5237
5238
5239
5240
5241
5242
5243
5244
5245
5246
5247
5248
5249
5250
5251
5252
5253
5254
5255
5256
5257
5258
5259
5260
5261
5262
5263
5264
5265
5266
5267
5268
5269
5270
5271
5272
5273
5274
5275
5276
5277
5278
5279
5280
5281
5282
5283
5284
5285
5286
5287
5288
5289
5290
5291
5292
5293
5294
5295
5296
5297
5298
5299
5300
5301
5302
5303
5304
5305
5306
5307
5308
5309
5310

5,20
4,58
3,97
3,98

5,22
3,57
8,08
8,86
7,73
4,00
2,01
4,00
8,51
8,43
8,60
1,92
1,92
7,30
2,01
426
4,18
0,79
8,43
227
2,53
5,65
3,57
8,78
5,56
1,83
4,87
1,14
6,17
9,47
7,04
0,70
3,92
9,21
0,38
5,30
426
7,04
6,17
1,48
4,78
3,92
8,95
5,65
426
9,82
6,95
6,87
7,73
0,38
1,92
5,30
9,56
7,82
513
2,96
4,44
8,51
7,73
2,53
3,65
131
7,39
8,08
4,09
1,75
7,56
0,38
4,18
9,99
4,44
2,70
7,04
8,17
2,61
2,27

59,49
59,49
59,49
59,24
59,24
59,24
59,24
59,24
59,00
59,00
58,75
58,75
58,75
58,75
58,75
58,50
58,50
58,50
58,50
58,50
58,26
58,26
58,26
58,26
58,26
58,26
58,26
58,26
58,26
58,26
58,26
58,26
58,26
58,01
58,01
58,01
58,01
58,01
58,01
58,01
58,01
58,01
58,01
57,76
57,76
57,76
57,76
57,76
57,76
57,76
57,76
57,52
57,52
57,52
57,52
57,52
57,52
57,52
57,52
57,52
57,52
57,52
57,52
57,52
57,52
57,52
57,52
57,52
57,52
57,27
57,27
57,27
57,27
57,27
57,27
57,27

1,37E+08 3,75E+06,
1,87E+07 3,82E+05
2,29E+07 6,05E+05
2,78E+07 5,52E+05
2,29E+07 4,30E+05
1,10E+09 2,04E+07
8,80E+07 1,26E+06)
3,45E+07 4,06E+05
2,98E+07 3,81E+05
3,51E+07 5,09E+05
2,29E+07 3,82E+05
4,13E+07 6,83E+05
4,49E+07 7,43E+05
1,38E+07 4,07E+05
5,53E+07 8,71E+05
6,77E+08 9,90E+06
8,69E+08 9,00E+06
3,58E+07 6,35E+05
2,95E+07 5,16E+05
2,71E+07 4,40E+05
1,21E+07 4,40E+05
2,37E+08 6,05E+06
1,80E+07 4,45E+05
5,09E+07 1,17E+06
2,02E+08 4,67E+06)
1,46E+07 4,09E+05
3,23E+08 8,55E+06
4,69E+07 2,76E+06
3,29E+07 4,29E+05
4,06E+07 4,27E+05
6,32E+07 7,42E+05
3,72E+07 8,07E+05
4,34E+07 4,11E+05
2,93E+07 7,81E+05
2,79E+07 7,10E+05
3,22E+07 4,83E+05
4,13E+07 4,10E+05
5,03E+07 6,90E+05
2,83E+07 5,21E+05
2,93E+07 4,98E+05
6,33E+06 4,31E+05
6,47E+08 1,24E+07
1,52E+07 5,83E+05
4,75E+06 3,94E+05
4,15E+07 4,25E+05
3,85E+07 8,82E+05
3,79E+07 4,24E+05
2,79E+07 3,96E+05
6,63E+07 1,24E+06
4,00E+07 8,18E+05
3,07E+07 5,42E+05
1,21E+07 4,07E+05
2,51E+07 7,81E+05
1,03E+07 5,36E+05
1,46E+08 3,88E+06,
1,46E+07 4,38E+05
8,64E+08 1,44E+07
2,32E+07 4,39E+05
1,80E+07 3,88E+05
1,86E+07 3,93E+05
9,50E+06 3,90E+05
1,88E+07 3,89E+05
2,73E+07 3,89E+05
3,21E+07 7,94E+05
1,45E+09 2,55E+07
8,90E+07 1,24E+06
3,57E+07 4,98E+05
9,05E+07 1,56E+06)
2,54E+07 4,02E+05
1,76E+07 4,51E+05
1,57E+07 4,22E+05
2,88E+07 4,82E+05
4,05E+07 5,85E+05
1,67E+07 4,63E+05
2,55E+07 3,89E+05
2,86E+07 5,35E+05

8243
8244
8245

8247
8248

4,17
4,17
4,15
3,84
3,82
3,65
4,86
4,83
4,82
4,75
4,71
4,70
4,62
4,60
4,60
4,60
4,60
4,59
4,59
4,57
4,49
4,48
4,48
4,44
427
427
426
422
422
4,00
4,00
3,84
3,65
3,65
4,77
4,59
4,44
437
421
4,04
4,00
3,99
3,96
3,96
3,95
3,59
5,20
5,20
5,20
5,19
5,18
4,85
4,74
421
421
4,07
3,99
3,97
3,89
5,64
5,64
5,64
5,57
5,57
5,57
4,98
4,96
4,82
4,82
4,77
422
4,17
4,15
4,14
4,14
4,07

4,53 60,60
0,63 60,60
1,32 60,60
1,93 60,60
3,84 60,60
3,88 60,60
2,28 60,06
8,83 60,06
3,49 60,06
7,44 60,06
9,17 60,06
0,63 60,06
7,44 60,06
8,96 60,06
7,74 60,06
7,35 60,06
0,76 60,06
4,58 60,06
2,02 60,06
8,09 60,06
8,52 60,06
4,49 60,06
0,41 60,06
9,17 60,06
9,69 60,06
0,85 60,06
9,00 60,06
7,27 60,06
1,58 60,06
8,83 60,06
0,85 60,06
0,80 60,06
4,01 60,06
3,67 60,06
1,63 59,52
9,91 59,52
4,45 59,52
4,36 59,52
1,89 59,52
8,13 59,52
8,09 59,52
7,74 59,52
3,97 59,52
1,97 59,52
8,22 59,52
4,01 59,52
8,74 58,99
5,18 58,99
0,80 58,99
1,93 58,99
1,02 58,99
9,35 58,99
1,67 58,99
4,19 58,99
1,45 58,99
1,97 58,99
4,79 58,99
8,87 58,99
1,37 58,99
9,13 58,45
2,45 58,45
0,85 58,45
8,78 58,45
5,57 58,45
0,80 58,45
4,84 58,45
1,93 58,45
8,61 58,45
0,76 58,45
7,66 58,45
7,53 58,45
2,19 58,45
0,76 58,45
8,31 58,45
1,93 58,45
2,23 58,45

4,67E+07 2,32E+05
2,38E+07 2,74E+05
2,20E+07 1,67E+05
3,19E+07 3,78E+05
4,41E+08 4,97E+06
6,10E+07 3,30E+05
5,08E+06 1,69E+05
5,54E+06 1,61E+05
5,93E+06 1,55E+05
1,00E+07 1,91E+05
3,24E+07 5,26E+05
2,11E+07 2,66E+05
1,36E+07 1,68E+05
3,54E+07 4,65E+05
2,39E+07 5,49E+05
1,27E+07 1,68E+05
5,81E+07 6,02E+05
6,55E+08 8,59E+06
2,71E+07 3,32E+05
2,37E+07 3,68E+05
3,41E+07 5,51E+05
6,94E+08 4,31E+06
1,30E+07 2,09E+05
3,14E+07 5,04E+05
1,93E+07 3,44E+05
3,42E+07 3,14E+05
1,53E+07 1,75E+05
2,24E+07 2,30E+05
2,24E+07 2,13E+05
2,41E+07 2,35E+05
3,65E+07 3,47E+05
2,08E+07 2,81E+05
3,85E+07 2,15E+05
4,21E+08 1,64E+07
1,70E+07 1,66E+05
1,32E+07 2,64E+05
7,16E+08 4,37E+06
7,39E+08 3,93E+06
5,62E+07 5,20E+05
2,69E+07 2,54E+05
2,61E+07 1,87E+05
2,33E+07 2,97E+05
1,29E+09 1,44E+07
9,86E+07 7,45E+05
3,19E+07 3,43E+05
2,79E+07 1,86E+05
2,18E+07 3,49E+05
1,07E+08 1,82E+06
1,39E+07 2,39E+05
7,49E+06 2,10E+05
1,11E+07 1,56E+05
1,65E+07 2,19E+05
1,38E+07 1,62E+05
1,40E+09 7,94E+06
2,38E+07 1,94E+05
7,90E+07 5,98E+05
1,51E+07 2,02E+05
1,42E+07 2,06E+05
2,35E+07 1,72E+05
2,27E+07 3,94E+05
1,25E+07 2,46E+05
1,67E+07 3,14E+05
3,30E+07 5,11E+05
1,45E+08 2,07E+06
1,17E+07 1,57E+05
4,32E+07 2,66E+05
8,41E+06 1,61E+05
5,12E+06 1,60E+05
1,83E+07 2,57E+05
2,54E+07 3,28E+05
9,26E+06 2,04E+05
2,53E+07 1,93E+05
3,61E+07 3,08E+05
1,73E+07 1,83E+05
7,07E+07 3,78E+05
4,21E+07 3,41E+05

10257
10258
10259
10260
10261
10262
10263
10264
10265
10266
10267
10268
10269
10270
10271
10272
10273
10274
10275
10276
10277
10278
10279
10280
10281
10282
10283
10284
10285
10286
10287
10288
10289
10290
10291
10292
10293
10294
10295
10296
10297
10298
10299
10300
10301
10302
10303
10304
10313
10314
10315
10316
10317
10318
10319
10320
10321
10322
10323
10324
10325
10326
10327
10328
10329
10330
10331
10332
10333
10334
10335
10336
10337
10338
10339
10340

4,60
4,60

9,09 61,14
2,10 61,14

4,5310,26 61,14

4,53
4,53
4,48
4,47
4,47
4,47
4,40
4,40
4,40
438
437
434
4,33
4,33
429
429
427
427
427
4,11
4,11
4,11
4,11
4,11
3,95
3,95
3,95
3,95
3,95
3,95
3,93
3,93
3,93
3,93
4,60
422
421
4,19
4,19
4,02
4,02
3,88
3,87
3,87
3,85
4,66
4,63
4,63
4,63
4,63
4,63
4,63
4,63
4,63
4,63
4,63
4,62
4,62
4,62
4,60
4,53
4,53
4,52
4,52
4,49
4,48
4,30
4,30
4,30
4,30
429
427
425

7,05 61,14
2,19 61,14
1,15 61,14
8,44 61,14
7,79 61,14
4,06 61,14
7,31 61,14
2,32 61,14
0,93 61,14
9,56 61,14
6,66 61,14
4,79 61,14
7,87 61,14
4,10 61,14
4,79 61,14
3,10 61,14
7,09 61,14
427 61,14
1,76 61,14
7,57 61,14
6,74 61,14
4,79 61,14
4,45 61,14
1,06 61,14
5,75 61,14
3,54 61,14
3,27 61,14
2,97 61,14
1,93 61,14
1,71 61,14
8,96 61,14
7,18 61,14
3,93 61,14
1,32 61,14
1,54 60,60
4,79 60,60
0,67 60,60
7,31 60,60
1,37 60,60
8,83 60,60
8,48 60,60
1,93 60,60
8,78 60,60
0,85 60,60
3,84 60,60
4,10 60,06
9,00 60,06
7,79 60,06
5,27 60,06
4,92 60,06
4,62 60,06
4,32 60,06
3,97 60,06
2,41 60,06
1,71 60,06
0,80 60,06
9,95 60,06
8,09 60,06
1,97 60,06
7,35 60,06
8,57 60,06
0,76 60,06
4,53 60,06
0,54 60,06
8,74 60,06
9,22 60,06
9,69 60,06
9,00 60,06
4,32 60,06
0,89 60,06
1,28 60,06
4,58 60,06
7,31 60,06

6,42E+07 9,42E+05
3,70E+07 3,15E+05
8,33E+06 3,57E+05
3,51E+07 8,10E+05
2,81E+07 2,79E+05
4,96E+07 7,19E+05
8,02E+07 1,34E+06
1,90E+07 2,29E+05
2,89E+07 3,57E+05
4,29E+07 6,60E+05
4,77E+07 8,87E+05
5,32E+07 8,20E+05
5,17E+06 2,01E+05
1,28E+07 2,30E+05
2,40E+07 2,57E+05
2,25E+07 5,15E+05
1,66E+08 1,62E+06
2,11E+07 2,72E+05
1,57E+07 3,45E+05
1,38E+07 2,01E+05
2,25E+09 1,79E+07
1,57E+07 2,12E+05
4,65E+06 2,43E+05
1,16E+07 3,41E+05
1,31E+07 2,68E+05
5,72E+07 5,96E+05
6,16E+07 1,26E+06
2,35E+07 6,86E+05
1,91E+07 3,45E+05
7,47E+06 2,50E+05
1,72E+07 3,72E+05
3,04E+07 4,68E+05
2,12E+07 2,77E+05
1,58E+07 3,52E+05
7,70E+06 2,25E+05
6,22E+08 7,63E+06
1,44E+07 2,88E+05
2,35E+07 3,49E+05
2,66E+07 3,01E+05
4,24E+07 4,43E+05
2,65E+07 3,43E+05
2,57E+07 3,31E+05
1,33E+07 2,71E+05
1,26E+07 2,22E+05
4,51E+07 5,29E+05
7,55E+06 2,88E+05
2,88E+07 5,44E+05
7,00E+08 9,43E+06
5,98E+06 2,03E+05
5,50E+07 7,74E+05
4,25E+07 1,04E+06
5,09E+06 2,26E+05
1,96E+07 4,63E+05
7,65E+08 1,27E+07
2,23E+07 3,06E+05
6,71E+06 2,07E+05
2,09E+07 3,65E+05
1,37E+07 2,41E+05
9,04E+07 1,05E+06
2,27E+07 6,13E+05
3,29E+07 6,29E+05
3,51E+07 5,06E+05
1,38E+07 2,29E+05
5,67E+07 1,02E+06
9,67E+07 9,08E+05
8,45E+08 5,62E+06
3,72E+07 4,04E+05
1,80E+07 3,03E+05
3,77E+07 6,42E+05
3,15E+07 7,06E+05
1,44E+07 2,36E+05
1,46E+09 1,18E+07
4,51E+07 6,70E+05
2,19E+07 2,32E+05
3,78E+07 2,64E+05
3,33E+07 4,49E+05
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5311
5312
5313
5314
5315
5316
5317
5318
5319
5320
5321
5322
5323
5324
5325
5326
5327
5328
5329
5330
5331
5332
5333
5334
5335
5336
5337
5338
5339
5340
5341
5342
5343
5344
5345
5346
5347
5348
5349
5350
5351
5352
5353
5354
5355
5356
5357
5358
5359
5360
5361
5362
5363
5364
5365
5366
5367
5368
5369
5370
5371
5372
5373
5374
5375
5376
5377
5378
5379
5380
5381
5382
5383
5384
5385
5386

422 9,04 57,27
42010,25 57,27
420 7,73 57,27
420 4,18 57,27
420 1,92 57,27
4,13 0,88 57,27
4,07 8,51 57,27
4,07 1,14 57,27
4,59 4,00 57,02
4,58 5,65 57,02
4,55 5,65 57,02
4,54 9,38 57,02
4,50 4,00 57,02
4,49 9,47 57,02
4,49 4,52 57,02
4,47 1,92 57,02
4,43 1,05 57,02
431 8,60 57,02
424 930 57,02
424 8,60 57,02
4,20 2,09 57,02
3,77 3,74 57,02
5,44 4,52 56,78
4,61 921 56,78
4,53 1,75 56,78
433 1,75 56,78
431 7,30 56,78
431 2,01 56,78
430 6,95 56,78
430 4,26 56,78
4,16 8,51 56,78
4,16 2,09 56,78
3,68 8,43 56,78
3,68 3,65 56,78
3,68 0,88 56,78
5,32-0,42 56,53
4,61 4,61 56,53
4,58 6,43 56,53
4,52 0,96 56,53
4,50 6,61 56,53
4,50 2,27 56,53
4,50 0,70 56,53
4,49 834 56,53
431 2,27 56,53
424 140 56,53
4,16 6,26 56,53
5,38 5,04 56,29
4,57 9,73 56,29
4,57 3,13 56,29
4,53 921 56,29
4,52 1,48 56,29
4,50 4,87 56,29
4,40 2,35 56,29
4,17 7,30 56,29
4,17 1,40 56,29
4,58 6,00 56,04
4,55 7,30 56,04
4,54 9,73 56,04
4,54 4,00 56,04
4,54 3,13 56,04
439 4,87 56,04
439 1,92 56,04
4,06 3,13 56,04
4,57 2,79 55,79
4,53 1,05 55,79
4,53 0,10 55,79
4,17 3,13 55,79
4,16 1,22 55,79
4,53 1,92 55,55
4,52 3,83 55,55
4,16 4,18 55,55
4,02 7,65 55,55
4,01 1,22 55,55
4,57 0,88 55,30
4,54 1,75 55,30
4,54 0,88 55,30

5,04E+07 1,24E+06)
1,88E+07 4,54E+05
3,75E+07 5,73E+05
1,98E+09 5,04E+07
4,57E+07 6,31E+05
6,81E+07 9,00E+05
2,60E+07 4,74E+05
4,74E+07 9,78E+05
4,75E+07 5,42E+05
2,23E+07 4,03E+05
1,70E+07 4,32E+05
4,26E+07 4,33E+05
5,66E+07 8,86E+05
2,61E+07 4,30E+05
8,78E+08 1,59E+07
2,42E+07 4,53E+05
3,09E+07 4,89E+05
3,03E+07 4,89E+05
3,26E+07 4,62E+05
2,60E+07 3,91E+05
5,05E+07 4,98E+05
4,25E+07 7,46E+05
1,22E+07 3,96E+05
4,22E+07 9,80E+05
5,40E+07 7,13E+05
2,19E+07 4,48E+05
2,95E+07 6,14E+05
4,32E+07 9,99E+05
2,12E+07 3,88E+05
1,96E+09 3,47E+07
5,43E+07 1,15E+06
4,87E+07 5,81E+05
3,21E+07 8,64E+05
1,24E+08 3,68E+06
3,37E+07 7,90E+05
1,32E+07 3,81E+05
7,59E+08 1,27E+07
2,10E+07 3,90E+05
2,01E+07 4,06E+05
1,30E+07 4,28E+05
2,61E+07 7,55E+05
2,87E+07 7,51E+05
2,55E+07 5,18E+05
2,37E+07 4,00E+05
2,68E+07 7,12E+05
1,66E+07 3,92E+05
1,25E+07 5,09E+05
2,62E+07 5,28E+05
2,40E+07 4,73E+05
3,87E+07 7,60E+05
1,89E+07 5,86E+05
5,03E+07 7,60E+05
1,15E+07 4,00E+05
3,50E+07 1,17E+06)
2,68E+07 4,02E+05
1,93E+07 3,97E+05
1,84E+07 3,81E+05
2,26E+07 5,19E+05
3,18E+07 4,16E+05
2,03E+07 4,65E+05
2,27E+07 4,24E+05
4,10E+07 8,68E+05
1,34E+07 3,83E+05
1,78E+07 3,90E+05
2,08E+07 5,58E+05
2,07E+07 4,25E+05
1,66E+07 4,15E+05
2,28E+07 4,63E+05
1,75E+07 4,17E+05
1,32E+07 4,06E+05
5,43E+08 8,21E+06)
2,14E+07 5,93E+05
4,68E+07 9,74E+05
2,08E+07 4,00E+05
3,24E+07 4,12E+05
2,32E+07 3,94E+05

3,96
3,85
3,85
3,85
3,69
3,63
5,64
5,56
4,87
4,86
4,82
4,74
4,53
4,40
438
4,08
4,08
3,88
3,87
3,85
3,85
3,85
3,69
3,02
5,11
5,11
5,11
5,11
4,89
4,89
4,83
4,45
4,42
4,41
4,40
4,40
438
438
4,34
432
4,30
4,30
430
421
421
4,19
4,19
4,19
4,18
4,18
4,18
4,08
4,07
4,07
4,07
4,07
4,07
4,07
4,03
3,78
3,74
4,64
4,64
4,63
4,62
4,59
4,57
4,49
4,48
4,48
4,48
4,48
4,48
4,44
4,30
4,30

0,76 58,45
8,13 58,45
3,84 58,45
1,45 58,45
3,88 58,45
3,62 58,45
5,62 57,91
5,83 57,91
4,88 57,91
1,93 57,91
1,93 57,91
432 57,91
4,53 57,91
9,87 57,91
1,11 57,91
7,74 57,91
1,76 57,91
0,93 57,91
1,97 57,91
8,91 57,91
4,79 57,91
2,45 57,91
4,14 57,91
2,97 57,91
9,52 57,37
7,70 57,37
5,10 57,37
0,63 57,37
8,83 57,37
5,57 57,37
2,41 57,37
8,26 57,37
7,05 57,37
9,04 57,37
4,75 57,37
2,97 57,37
8,26 57,37
3,27 57,37
2,80 57,37
1,32 57,37
7,61 57,37
2,49 57,37
223 57,37
9,09 57,37
1,97 57,37
2,10 57,37
1,84 57,37
1,71 57,37
7,74 57,37
4,71 57,37
4,19 57,37
3,71 57,37
8,48 57,37
8,05 57,37
735 57,37
4,06 57,37
1,19 57,37
0,85 57,37
2,15 57,37
4,14 57,37
3,75 57,37
9,00 56,83
1,76 56,83
9,48 56,83
7,05 56,83
9,22 56,83
2,32 56,83
2,28 56,83
7,83 56,83
7,05 56,83
4,49 56,83
3,97 56,83
2,75 56,83
8,09 56,83
731 56,83
1,97 56,83

3,89E+07 4,16E+05
1,89E+07 2,45E+05
6,17E+08 8,28E+06
2,09E+07 2,66E+05
5,49E+07 2,54E+05
6,28E+06 3,22E+05
1,52E+08 2,45E+06
1,47E+07 1,64E+05
3,00E+08 3,65E+06
1,79E+07 2,13E+05
1,64E+07 2,04E+05
1,56E+07 2,14E+05
6,22E+08 4,13E+06
1,54E+07 3,17E+05
1,48E+07 1,82E+05
4,61E+07 6,85E+05
7,22E+07 6,48E+05
2,89E+07 3,74E+05
3,58E+07 3,43E+05
1,42E+07 2,52E+05
1,45E+07 2,24E+05
7,14E+06 1,76E+05
2,77E+07 1,57E+05
1,32E+07 2,30E+05
1,78E+07 4,28E+05
1,21E+07 2,41E+05
1,09E+08 1,61E+06
1,02E+07 1,85E+05
3,12E+07 3,72E+05
1,44E+07 2,92E+05
1,13E+07 2,28E+05
8,76E+06 1,55E+05
1,40E+07 1,63E+05
1,37E+07 1,74E+05
4,39E+07 3,40E+05
1,12E+07 2,15E+05
2,46E+07 3,01E+05
1,69E+07 2,38E+05
1,41E+07 1,58E+05
7,57TE+06 2,01E+05
8,57E+06 1,68E+05
1,67E+07 2,87E+05
2,11E+07 2,96E+05
2,71E+07 4,23E+05
4,74E+07 2,74E+05
3,86E+07 2,65E+05
4,73E+07 2,71E+05
4,01E+07 2,73E+05
1,12E+07 1,95E+05
2,01E+07 1,59E+05
2,28E+09 3,71E+07
2,42E+07 1,70E+05
2,52E+07 2,45E+05
2,54E+07 3,81E+05
2,56E+07 2,01E+05
1,58E+09 1,57E+07
4,01E+07 4,24E+05
6,55E+07 7,99E+05
3,25E+07 1,57E+05
4,89E+07 3,30E+05
1,30E+08 2,22E+06
1,90E+07 2,72E+05
1,56E+07 1,74E+05
2,02E+07 3,64E+05
1,87E+07 1,92E+05
2,40E+07 4,19E+05
1,79E+07 1,98E+05
2,99E+07 3,66E+05
1,40E+07 1,76E+05
1,06E+07 2,04E+05
1,03E+09 1,10E+07
1,34E+07 1,55E+05
1,71E+07 2,37E+05
1,69E+07 1,62E+05
2,24E+07 3,73E+05
4,11E+07 5,25E+05

10341 4,25 2,23 60,06
10342 4,25 1,58 60,06
10343 4,04 8,05 60,06
10344 4,04 1,58 60,06
10345 4,04 1,37 60,06
10346 4,03 2,02 60,06
10347 4,03 0,89 60,06
10349 5,26 1,93 59,52
10350 5,16 5,18 59,52
10351 4,45 4,45 59,52
10352 4,41 4,40 59,52
10353 4,08 8,18 59,52
10354 4,02 7,79 59,52
10355 4,00 4,01 59,52
10356 3,99 8,18 59,52
10357 3,99 7,66 59,52
10358 3,99 2,02 59,52
10359 3,81 4,01 59,52
10360 5,26 9,09 58,99
10361 5,26 0,85 58,99
10362 5,24 8,74 58,99
10363 5,24 7,44 58,99
10364 5,24 5,23 58,99
10365 9,95 58,99
10366 8,65 58,99
10367 1,45 58,99
10368 0,93 58,99
10369 7,53 58,99
10370 4,84 58,99
10371 4,23 58,99
10372 1,93 58,99
10373 1,50 58,99
10374 8,44 58,99
10375 1,93 58,99
10376 4,53 58,99
10377 8,91 58,99
10378 7,44 58,99
10379 4,79 58,99
10380 1,37 58,99
10382 9,17 58,45
10383 5,66 58,45
10384 2,54 58,45
10385 0,89 58,45
10386 8,83 58,45
10387 5,62 58,45
10388 4,92 58,45
10389 3,58 58,45
10390 0,85 58,45
10391 4,92 58,45
10392 427 58,45
10393 3,93 58,45
10394 0,80 58,45
10395 0,72 58,45
10405 8,35 58,45
10406 0,76 58,45
10407 2,28 58,45
10408 4,79 58,45
10409 0,76 58,45
10410 4,79 58,45
10411 8,18 58,45
10412 3,88 58,45
10413 3,88 1,45 58,45
10415 4,8710,21 57,91
10416 4,87 7,53 57,91
10417 4,57 4,58 57,91
10418 4,44 9,82 57,91
10419 4,44 4,79 57,91
10420 4,42 3,36 57,91
10421 4,42 0,89 57,91
10422 4,12 7,79 57,91
10423 4,12 1,76 57,91
10424 4,11 4,79 57,91
10425 4,11 4,10 57,91
10426 4,02 4,01 57,91
10427 3,92 4,45 57,91
10428 3,91 8,35 57,91

2,22E+07 2,05E+05
2,65E+07 2,74E+05
3,01E+07 4,28E+05
4,93E+07 5,50E+05
1,40E+07 3,10E+05
1,27E+08 9,94E+05
4,47E+07 4,47E+05
1,94E+07 3,30E+05
5,30E+07 4,25E+05
1,02E+09 8,57E+06
9,75E+08 8,42E+06
3,56E+07 4,21E+05
3,14E+07 4,89E+05
1,55E+09 1,94E+07
3,65E+07 5,16E+05
2,31E+07 3,60E+05
1,33E+08 1,22E+06
1,02E+08 2,83E+05
7,77E+06 2,32E+05
2,06E+07 3,55E+05
3,20E+07 6,17E+05
9,49E+06 2,11E+05
1,16E+08 2,45E+06
7,09E+06 2,64E+05
9,79E+06 2,54E+05
5,13E+06 2,01E+05
8,45E+06 2,86E+05
1,26E+07 3,21E+05
2,40E+07 2,39E+05
1,87E+09 1,02E+07
7,89E+07 8,51E+05
1,64E+07 2,39E+05
2,06E+07 3,20E+05
1,11E+08 9,53E+05
1,36E+07 2,13E+05
2,92E+07 4,37E+05
1,07E+07 2,12E+05
2,09E+07 2,67E+05
2,92E+07 3,07E+05
2,96E+07 7,96E+05
1,77E+08 3,45E+06
1,55E+07 3,05E+05
2,90E+07 5,35E+05
4,25E+07 1,06E+06
1,60E+08 2,77E+06
1,12E+07 3,51E+05
8,06E+06 2,14E+05
2,01E+07 3,19E+05
2,92E+08 5,51E+06
2,00E+07 3,68E+05
1,83E+07 3,35E+05
8,33E+06 2,93E+05
1,83E+07 3,24E+05
2,25E+07 2,70E+05
5,80E+07 5,21E+05
5,89E+07 5,83E+05
2,56E+07 2,58E+05
4, 71E+07 6,41E+05
2,44E+07 2,61E+05
1,95E+07 3,59E+05
7,39E+08 1,17E+07
2,33E+07 3,97E+05
5,41E+06 2,46E+05
7,03E+06 2,19E+05
8,85E+08 9,61 E+06
2,28E+07 5,80E+05
6,36E+07 7,98E+05
1,73E+07 3,08E+05
1,95E+07 2,80E+05
6,86E+07 1,13E+06
9,57E+07 9,53E+05
2,86E+07 3,64E+05
2,13E+09 2,16E+07
1,28E+09 1,07E+07
1,74E+07 2,11E+05
1,20E+07 2,11E+05
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HC

H C

Integral Intens.

HC H C

Integral Intens.

N. HC H C

Integral Intens.

5450
5451
5452
5453
5454
5455
5456
5457
5458
5459
5460
5461
5462

4,49
4,48
4,45
4,05
4,05
4,05
4,03
4,01
4,01
3,98
4,59
4,59
4,58
4,58
4,53
4,47
4,40
4,40
4,39
3,98
3,97
5,48
5,47
543
4,55

1,75 55,30
0,88 55,30
0,88 55,30
4,78 55,30
4,00 55,30
3,48 55,30
2,01 55,30
1,92 55,30
1,66 55,30
1,40 55,30
7,13 55,05
2,53 55,05
6,78 55,05
5,82 55,05
6,52 55,05
6,52 55,05
9,21 55,05
1,75 55,05
0,88 55,05
8,51 55,05
0,88 55,05
9,04 54,81
5,48 54,81
9,04 54,81
747 54,81
4,09 54,81
4,09 54,81
1,40 54,81
1,40 54,81
0,70 54,81
5,30 54,56
5,13 54,56
5,74 54,56
4,09 54,56
1,57 54,56
8,25 54,56
4,18 54,56
7,91 54,56
7,65 54,56
3,74 54,56
4,61 54,31
7,91 54,31
1,75 54,31
4,52 5431
4,87 54,31
4,87 54,31
4,87 54,31
4,87 54,31
4,87 54,31
4,87 54,31
4,87 54,31
4,87 54,31
4,87 54,07
7,65 54,07
7,82 54,07
4,87 54,07
0,88 54,07
1,48 54,07
1,75 54,07
4,87 54,07
1,40 54,07
7,99 54,07
7,13 54,07
3,39 54,07
7,65 53,82
4,09 53,82
8,43 53,82
8,08 53,57
5,39 53,57
4,70 53,57
8,51 53,33
9,04 53,33
4,70 53,33
4,70 53,33
1,75 53,33
5,30 53,08

3,02E+07 4,75E+05
2,37E+07 4,74E+05
2,70E+07 4,59E+05
1,23E+07 6,74E+05
1,11E+09 2,90E+07
1,40E+07 4,23E+05
2,57E+07 4,85E+05
3,14E+07 5,57E+05
2,69E+07 5,09E+05
4,96E+07 1,26E+06
7,58E+06 4,32E+05
1,30E+07 4,55E+05
2,34E+07 4,59E+05
1,41E+07 4,18E+05
2,26E+07 4,74E+05
2,23E+07 4,16E+05
5,02E+07 1,24E+06
3,05E+07 4,51E+05
3,18E+07 7,14E+05
2,88E+07 6,38E+05
2,45E+07 6,48E+05
2,66E+07 5,11E+05
1,18E+08 2,89E+06,
2,31E+07 4,15E+05
9,91E+06 4,08E+05
1,47E+07 4,29E+05
6,89E+08 1,03E+07
3,94E+07 9,19E+05
2,81E+07 7,05E+05
2,52E+07 5,10E+05
2,33E+07 4,04E+05
1,40E+08 3,18E+06
1,76E+07 4,01E+05
2,11E+07 4,61E+05
4,54E+07 1,33E+06
2,31E+07 7,06E+05
6,75E+08 1,40E+07
1,82E+07 5,12E+05
1,74E+07 3,96E+05
2,51E+08 6,69E+06)
1,16E+09 2,50E+07
2,48E+07 4,70E+05
2,45E+07 4,15E+05
5,40E+08 8,46E+06)
5,29E+07 7,54E+05
4,28E+07 6,52E+05
3,37E+07 5,56E+05
3,40E+07 5,08E+05
2,89E+07 5,16E+05
2,17E+07 4,28E+05
2,16E+07 4,44E+05
2,22E+07 4,20E+05
4,11E+08 4,75E+06
2,77E+07 4,28E+05
3,50E+07 8,26E+05
6,08E+07 1,21E+06)
2,48E+07 3,97E+05
2,08E+07 4,23E+05
1,70E+07 5,68E+05
1,53E+07 4,04E+05
3,12E+07 9,15E+05
4,93E+07 1,40E+06
1,35E+07 4,70E+05
2,20E+08 6,44E+06
3,21E+07 4,60E+05
4,53E+08 8,94E+06
1,60E+07 3,84E+05
2,55E+07 5,65E+05
1,57E+08 3,06E+06,
1,22E+07 3,93E+05
2,94E+07 6,77E+05
3,84E+07 9,36E+05
2,43E+07 5,53E+05
4,30E+08 5,29E+06
2,98E+07 4,40E+05
2,57E+08 5,27E+06

8458
8459
8460
8461
8462
8463
8464
8465
8466
8467
8468
8469
8470

429 4,66 56,83
429 427 56,83
429 3,93 56,83
429 2,75 56,83
429 1,63 56,83
4,22 8,09 56,83
422 1,41 56,83
4,18 4,53 56,83
4,15 2,23 56,83
4,14 8,52 56,83
3,66 8,44 56,83
3,66 3,67 56,83
3,66 0,89 56,83
3,16 3,06 56,83
4,64 8,05 56,29
4,62 8,05 56,29
4,62 2,10 56,29
4,60 4,62 56,29
4,59 7,22 56,29
4,59 3,36 56,29
4,52 9,17 56,29
4,51 1,41 56,29
4,49 1,76 56,29
4,49 0,89 56,29
4,48 835 56,29
4,48 0,72 56,29
438 1,97 56,29
436 4,36 56,29
4,15 7,27 56,29
4,15 1,67 56,29
5,15 9,09 55,75
5,15 5,14 55,75
4,81 592 55,75
4,63 1,45 55,75
4,60 -0,67 55,75
4,59 2,75 55,75
4,15 3,01 55,75
4,15 1,24 55,75
4,00 1,89 55,75
5,50 1,63 55,21
4,85 8,31 55,21
4,59 1,37 55,21
438 9,22 55,21
438 0,80 55,21
4,04 4,79 55,21
4,04 4,06 55,21
4,04 2,06 55,21
4,03 3,67 55,21
4,00 1,19 55,21
3,99 7,61 5521
3,97 1,63 55,21
3,96 8,52 5521
3,96 3,97 5521
3,96 1,89 5521
3,96 1,37 5521
3,95 0,89 5521
3,74 3,97 55,21
5,50 5,49 54,67
5,49 9,09 54,67
5,08 5,10 54,67
5,08 4,79 54,67
5,08 -0,63 54,67
4,64 8,05 54,67
4,64 2,62 54,67
4,63 5,01 54,67
4,57 2,62 54,67
438 4,62 54,67
436 4,58 54,67
4,19 8,22 54,67
4,19 1,58 54,67
4,18 4,19 54,67
4,12 4,79 54,67
4,11 7,87 54,67
4,11 1,37 54,67
3,74 7,57 54,67
3,73 3,71 54,67

4,92E+07 3,44E+05
2,14E+09 2,84E+07
1,08E+07 2,39E+05
2,46E+07 3,45E+05
2,47E+07 2,50E+05
1,46E+07 1,56E+05
3,41E+07 3,41E+05
6,30E+07 3,58E+05
2,96E+07 2,67E+05
3,41E+07 4,80E+05
1,88E+07 3,66E+05
1,14E+08 1,76E+06
2,03E+07 3,62E+05
1,83E+07 1,65E+05
3,22E+07 3,49E+05
3,50E+07 3,50E+05
2,81E+07 2,78E+05
1,10E+09 8,44E+06
1,36E+07 2,10E+05
1,75E+07 2,64E+05
3,09E+07 3,77E+05
1,22E+07 2,13E+05
2,07E+07 2,53E+05
2,28E+07 2,90E+05
1,01E+07 1,66E+05
1,93E+07 2,33E+05
4,59E+07 4,31E+05
1,96E+09 1,75E+07
3,25E+07 5,69E+05
3,73E+07 2,73E+05
1,99E+07 3,98E+05
1,17E+08 1,33E+06
1,34E+07 1,93E+05
1,48E+07 2,02E+05
1,72E+07 6,37E+05
3,01E+07 2,86E+05
2,16E+07 2,51E+05
3,17E+07 2,27E+05
2,74E+07 2,08E+05
7,02E+06 1,56E+05
1,20E+07 1,73E+05
2,01E+07 3,53E+05
2,37E+07 3,86E+05
2,67E+07 3,09E+05
3,08E+07 5,24E+05
1,16E+09 1,64E+07
1,88E+07 2,54E+05
1,50E+07 1,56E+05
3,28E+07 4,92E+05
1,53E+07 2,28E+05
1,00E+07 1,93E+05
1,75E+07 2,66E+05
9,64E+08 1,26E+07
2,05E+07 2,54E+05
4,18E+07 7,00E+05
1,64E+07 3,24E+05
4,61E+07 3,40E+05
9,74E+07 1,21E+06
1,36E+07 2,33E+05
1,09E+08 1,48E+06
9,51E+06 1,64E+05
1,07E+07 1,75E+05
2,55E+07 3,50E+05
2,26E+07 2,55E+05
2,36E+07 2,15E+05
2,65E+07 2,44E+05
9,69E+07 4,30E+05
1,29E+08 4,35E+05
1,59E+07 2,76E+05
3,52E+07 5,74E+05
8,80E+08 6,73E+06
2,55E+07 2,10E+05
1,41E+07 1,84E+05
4,16E+07 3,77E+05
7,83E+06 1,65E+05
2,02E+08 3,65E+06

10429 3,91 7,66 57,91
10430 3,91 0,93 57,91
10431 3,89 8,96 57,91
10432 3,89 4,79 57,91
10433 3,89 2,02 57,91
10434 3,88 7,40 57,91
10436 5,15 9,52 57,37
10437 5,15 7,74 57,37
10438 5,15 5,14 57,37
10439 5,15 0,63 57,37
10440 5,13 2,15 57,37
10441 4,93 1,93 57,37
10442 4,92 8,44 57,37
10446 4,66 4,36 57,37
10447 4,45 3,01 57,37
10448 4,44 9,04 57,37
10449 4,44 7,05 57,37
10450 4,42 8,31 57,37
10451 4,42 1,93 57,37
10452 4,42 0,76 57,37
10453 4,37 4,62 57,37
10454 4,34 7,66 57,37
10455 4,34 2,49 57,37
10456 4,34 2,23 57,37
10457 4,25 9,09 57,37
10458 4,25 2,15 57,37
10459 4,23 5,40 57,37
10460 4,23 3,58 57,37
10461 4,22 7,74 57,37
10462 4,22 4,84 57,37
10463 4,22 423 57,37
10464 4,22 1,84 57,37
10465 4,18 2,06 57,37
10466 4,17 0,89 57,37
10467 4,15 4,45 57,37
10468 4,15 3,84 57,37
10469 4,15 1,32 57,37
10470 4,11 8,48 57,37
10471 4,11 2,41 57,37
10472 4,10 8,09 57,37
10473 4,10 7,40 57,37
10474 4,10 1,50 57,37
10475 4,10 1,19 57,37
10476 4,10 0,89 57,37
10479 4,92 8,83 56,83
10480 4,92 5,57 56,83
10481 4,92-0,11 56,83
10482 4,90 1,89 56,83
10483 4,89 0,37 56,83
10484 4,68 8,96 56,83
10485 4,68 7,14 56,83
10486 4,67 9,52 56,83
10487 4,67 1,80 56,83
10488 4,63 8,05 56,83
10489 4,63 2,32 56,83
10490 4,63 2,15 56,83
10491 4,63 0,98 56,83
10492 4,62 9,26 56,83
10493 4,60 9,00 56,83
10494 4,52 2,23 56,83
10495 4,52 1,80 56,83
10496 4,51 8,39 56,83
10497 4,51 7,83 56,83
10498 4,51 7,09 56,83
10499 4,51 4,79 56,83
10500 4,51 4,49 56,83
10501 4,51 2,75 56,83
10502 4,51 2,49 56,83
10503 4,49 3,01 56,83
10504 4,49 2,02 56,83
10505 4,33 7,35 56,83
10506 4,33 4,97 56,83
10507 4,33 4,32 56,83
10508 4,33 2,02 56,83
10509 4,33 1,71 56,83
10510 4,32 8,05 56,83

1,62E+07 2,82E+05
4,81E+07 7,94E+05
1,66E+07 3,07E+05
3,03E+07 7,41E+05
3,73E+07 5,12E+05
1,32E+07 2,11E+05
2,61E+07 7,06E+05
1,37E+07 4,03E+05
1,23E+08 2,16E+06
1,38E+07 2,55E+05
1,17E+07 2,89E+05
1,78E+07 2,89E+05
9,41E+06 2,39E+05
3,03E+07 2,39E+05
2,19E+07 3,70E+05
1,52E+07 3,70E+05
1,30E+07 2,66E+05
3,26E+07 4,50E+05
4,62E+07 3,33E+05
2,30E+07 2,30E+05
8,69E+07 2,99E+05
1,88E+07 4,59E+05
2,56E+07 4,80E+05
4,23E+07 7,22E+05
3,74E+07 9,72E+05
4,83E+07 4,50E+05
7,94E+06 2,31E+05
1,19E+07 2,96E+05
3,28E+07 4,92E+05
2,61E+07 3,92E+05
3,33E+09 6,88E+07
6,18E+07 3,98E+05
5,91E+07 3,38E+05
8,68E+07 8,35E+05
7,55E+07 4,53E+05
2,08E+07 3,04E+05
5,45E+07 5,31E+05
3,68E+07 4,76E+05
2,25E+07 3,07E+05
3,49E+07 6,38E+05
2,90E+07 2,75E+05
3,86E+07 3,10E+05
5,11E+07 7,12E+05
9,71E+07 1,36E+06
3,15E+07 6,30E+05
2,51E+07 4,39E+05
8,39E+06 2,43E+05
1,14E+07 3,00E+05
6,94E+06 2,01E+05
2,62E+07 5,22E+05
1,99E+07 3,09E+05
2,55E+07 5,42E+05
2,18E+07 2,81E+05
4,99E+07 6,35E+05
2,73E+07 3,11E+05
4,57E+07 4,31E+05
1,60E+07 2,15E+05
4,11E+07 8,31E+05
2,52E+07 3,00E+05
3,48E+07 5,32E+05
2,70E+07 4,85E+05
1,86E+07 3,25E+05
2,10E+07 3,87E+05
1,65E+07 3,75E+05
7,23E+07 6,90E+05
1,58E+09 1,66E+07
2,19E+07 4,36E+05
2,83E+07 2,86E+05
2,43E+07 2,79E+05
4,17E+07 3,98E+05
3,58E+07 6,14E+05
9,28E+06 2,20E+05
3,18E+09 4,76E+07
5,76E+07 8,85E+05
3,83E+07 4,58E+05
2,15E+07 2,92E+05
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Integral Intens.

N. HC H C

Integral Intens.

5463
5464
5465
5466
5467
5468

5,30
4,16
4,16
4,16
5,91
5,91

#Argl3 ha

5469
5470
5471
5472
5473
5474
5475
5476
5477
5478
5479
5480
5481
5482
5483
5484
5485
5486
5487
5488
5489
5490
5491
5492
5493
5494
5495
5496
5497
5498
5499
5500
5501
5502
5503
5504
5505
5506
5507
5508
5509
5510
5511
5512
5513
5514
5515
5516
5517
5518
5519
5520
5521
5522
5523
5524
5525
5526
5527

5,15
5,51
5,49
5,48
5,33
5,52
5,52
4,82
4,58
441
4,59
4,59
4,54
4,48
4,39
438
438
438
4,59
4,48
441
4,08
4,06
523
523
5,22
522
3,99
3,85
3,84
3,45
2,96
5,38
5,36
5,36
5,10
4,17
4,17
4,17
4,17
4,17
4,17
3,75
5,36
5,36
5,36
4,59
4,54
3,82
3,82
3,74
3,05
3,88
3,58
3,58
3,58
5,72
5,71
5,71

#ala63 ha

5528
5529
5530
5531
5532
5533
5534
5535
5536

5,71
5,71
3,88
3,87
3,69
3,64
327
327
4,03

2,01 53,08
8,60 53,08
4,18 53,08
1,48 53,08
9,12 52,83
5,91 52,83

5,13 52,83
1,40 52,59
5,48 52,59
9,21 52,59
8,60 52,59
8,78 52,34
0,88 52,34
4,78 52,34
3,22 52,34
4,87 52,34
7,99 52,09
4,61 52,09
1,92 52,09
4,87 52,09
1,48 52,09
6,95 52,09
4,87 52,09
4,35 52,09
6,87 51,85
1,92 51,85
8,51 51,85
4,09 51,85
4,09 51,85
9,21 51,60
8,86 51,60
5,22 51,60
2,61 51,60
4,00 51,35
1,92 51,35
3,83 51,11
3,48 50,86
2,96 50,86
1,57 50,61
9,21 50,61
0,88 50,61
5,13 50,61
7,21 50,61
4,18 50,61
3,65 50,61
3,31 50,61
1,31 50,61
0,70 50,61
3,74 50,61
5,39 50,37
1,75 50,37
1,48 50,37
4,61 50,37
5,74 50,37
4,70 50,12
3,83 50,12
4,00 50,12
2,87 50,12
4,78 49,88
3,57 49,88
2,09 49,88
1,92 49,88
1,05 49,63
9,04 49,63
5,74 49,63

8,51 49,63
1,48 49,63
2,09 49,63
3,83 49,63
2,09 49,63
3,31 49,63
3,65 49,63
1,92 49,63
3,31 49,38

1,75E+07 5,06E+05
5,19E+07 1,42E+06
4,31E+08 1,03E+07
2,97E+07 1,00E+06
3,00E+07 8,60E+05
9,58E+07 2,69E+06

1,57E+08 3,56E+06,
2,37E+07 4,93E+05
2,57E+08 5,23E+06)
2,44E+07 7,90E+05
4,35E+07 8,22E+05
3,79E+07 8,56E+05
1,45E+07 4,31E+05
1,68E+08 2,52E+06
1,31E+07 3,97E+05
2,50E+07 4,81E+05
3,12E+07 6,53E+05
7,03E+08 1,97E+07
2,26E+07 4,35E+05
2,59E+07 4,41E+05
2,82E+07 9,01E+05
1,60E+07 4,52E+05
2,35E+07 4,93E+05
8,23E+08 1,55E+07
2,38E+07 4,44E+05
2,14E+07 4,24E+05
2,31E+07 6,47E+05
2,30E+08 4,83E+06
2,39E+08 4,78E+06
2,23E+07 5,32E+05
1,16E+07 5,11E+05
3,36E+08 8,61 E+06)
1,12E+07 4,79E+05
2,54E+08 4,43E+06
2,46E+07 5,55E+05
3,75E+08 7,47E+06)
5,14E+07 8,97E+05
6,97E+06 4,60E+05
2,21E+07 6,05E+05
5,62E+07 1,38E+06)
1,33E+07 4,27E+05
1,93E+08 4,59E+06,
1,99E+07 4,57E+05
3,96E+08 1,12E+07
2,70E+07 6,90E+05
2,22E+07 5,95E+05
2,86E+07 8,59E+05
1,70E+07 4,92E+05
2,44E+08 3,46E+06
2,02E+08 4,93E+06
1,24E+07 3,85E+05
3,24E+07 6,19E+05
1,47E+08 3,44E+06
2,57E+07 4,50E+05
1,95E+07 4,04E+05
4,61 E+08 7,65E+06
2,67E+07 3,94E+05
1,12E+07 4,03E+05
1,59E+07 3,92E+05
5,72E+08 1,32E+07
2,09E+07 4,39E+05
2,50E+07 4,31E+05
2,55E+07 6,27E+05
2,11E+07 4,88E+05
2,30E+08 6,10E+06

4,84E+07 1,48E+06
2,13E+07 5,32E+05
1,98E+07 4,23E+05
3,72E+08 6,15E+06
3,27E+07 6,64E+05
5,51E+07 9,82E+05
4,46E+07 1,11E+06
2,33E+07 5,09E+05
2,68E+07 5,72E+05

8528
8529
8530
8531
8532
8533
8534
8535
8536
8537
8538
8539
8540
8541
8542
8543
8544
8545
8546

3,73 1,37 54,67
3,73 0,67 54,67
4,83 3,14 54,13
4,83 0,41 54,13
4,82 8,57 54,13
4,64 7,74 54,13
4,63 4,62 54,13
4,52 7,83 54,13
4,52 7,27 54,13
4,51 2,58 54,13
4,41 4,79 54,13
4,18 4,84 54,13
4,11 4,10 54,13
4,04 8,39 54,13
4,04 1,76 54,13
3,35 8,00 54,13
3,35 7,14 54,13
3,35 3,36 54,13
3,35 1,37 54,13
542 8,05 53,60
541 8,52 53,60
4,90 2,71 53,60
4,89 4,88 53,60
4,85 6,35 53,60
4,83 7,87 53,60
4,82 5,18 53,60
4,81-0,54 53,60
4,78 -0,50 53,60
4,74 3,67 53,60
4,74 2,93 53,60
4,72 4,75 53,60
471 1,76 53,60
4,71 0,85 53,60
4,60 3,06 53,60
4,14 4,14 53,60
4,04 4,06 53,60
4,04 1,41 53,60
5,91 9,09 53,06
591 5,92 53,06
531 5,31 53,06
5,30 9,04 53,06
5,30 7,35 53,06
5,30 1,93 53,06
5,30 1,76 53,06
5,16 0,63 53,06
5,15 9,04 53,06
5,15 0,89 53,06
5,13 5,36 53,06
5,13 5,14 53,06
501 5,36 53,06
4,89 5,10 53,06
4,86-0,24 53,06
4,78 7,87 53,06
4,75 8,65 53,06
4,72 2,67 53,06
4,72 1,37 53,06
4,71 9,00 53,06
4,15 8,61 53,06
4,15 1,41 53,06
4,15 -0,67 53,06
5,52 1,32 52,52
5,50 8,70 52,52
549 549 52,52
548 9,22 52,52
5,33 0,76 52,52
531 8,61 52,52
4,81 544 52,52
4,63 1,24 52,52
4,59 3,27 52,52
4,57 8,44 52,52
4,56 2,84 52,52
434 436 52,52
429 4,53 52,52
4,08 4,32 52,52
4,00 4,27 52,52
5,20 9,09 51,98

1,87E+07 3,69E+05
1,53E+07 2,97E+05
1,95E+07 2,85E+05
7,55E+06 1,71E+05
1,58E+07 1,95E+05
2,09E+07 3,07E+05
1,32E+09 1,90E+07
2,14E+07 4,08E+05
1,21E+07 2,00E+05
8,61E+06 1,79E+05
3,21E+07 2,46E+05
1,67E+07 1,65E+05
8,98E+08 7,82E+06
1,56E+07 2,37E+05
1,56E+07 1,87E+05
3,20E+07 6,38E+05
9,88E+06 2,32E+05
1,50E+08 3,04E+06
1,77E+07 3,77E+05
1,12E+07 2,05E+05
2,40E+07 3,50E+05
7,63E+06 1,75E+05
4,06E+08 6,74E+06
1,01E+07 1,63E+05
9,22E+06 1,84E+05
1,29E+07 1,76E+05
1,51E+07 1,75E+05
1,43E+07 1,74E+05
2,05E+07 3,14E+05
1,88E+07 2,33E+05
6,81E+08 7,61E+06
1,14E+07 1,99E+05
1,52E+07 2,87E+05
1,38E+07 1,83E+05
8,19E+08 8,07E+06
7,43E+08 5,55E+06
2,36E+07 2,09E+05
2,05E+07 3,72E+05
5,06E+07 8,93E+05
1,89E+08 2,91E+06
2,45E+07 5,00E+05
8,60E+06 1,66E+05
1,29E+07 1,77E+05
1,43E+07 1,82E+05
1,00E+07 2,00E+05
1,94E+07 3,36E+05
1,08E+07 1,61E+05
4,29E+07 2,23E+05
1,43E+08 1,42E+06
1,22E+07 1,55E+05
4,76E+07 2,42E+05
1,22E+07 1,87E+05
1,06E+07 1,61E+05
1,59E+07 1,56E+05
9,74E+06 1,77E+05
2,89E+07 2,36E+05
2,51E+07 3,61E+05
2,78E+07 6,13E+05
3,67E+07 5,40E+05
5,34E+06 2,33E+05
8,38E+06 1,70E+05
1,98E+07 3,44E+05
1,66E+08 2,37E+06
2,63E+07 4,46E+05
2,11E+07 3,18E+05
2,16E+07 4,06E+05
1,73E+07 1,60E+05
7,83E+06 1,72E+05
1,11E+07 2,16E+05
9,27E+06 1,79E+05
9,35E+06 1,63E+05
8,38E+08 1,15E+07
7,01E+07 2,78E+05
6,1 1E+07 2,69E+05
2,31E+07 2,17E+05
2,09E+07 1,85E+05

10511 4,32 4,79 56,83
10512 4,32 2,80 56,83
10513 4,32 1,54 56,83
10514 4,25 8,22 56,83
10515 4,25 1,41 56,83
10516 4,19 2,23 56,83
10517 4,18 8,52 56,83
10518 3,99 4,32 56,83
10519 3,70 0,89 56,83
10520 3,69 8,44 56,83
10521 3,69 3,71 56,83
10522 3,69 0,67 56,83
10525 4,70 2,80 56,29
10526 4,70 2,45 56,29
10527 4,68 2,06 56,29
10528 4,67 0,89 56,29
10529 4,63 7,31 56,29
10530 4,63 4,62 56,29
10531 4,63 3,41 56,29
10532 4,55 9,22 56,29
10533 4,53 8,96 56,29
10534 4,53 1,45 56,29
10535 0,93 56,29
10536 0,72 56,29
10537 0,54 56,29
10538 1,63 56,29
10539 1,06 56,29
10540 1,97 56,29
10541 4,40 56,29
10542 8,13 56,29
10543 1,71 56,29
10544 7,31 56,29
10545 6,31 56,29
10546 9,09 55,75
10547 5,18 55,75
10548 1,93 55,75
10549 8,65 55,75
10550 8,05 55,75
10551 1,63 55,75
10552 2,75 55,75
10554 8,65 55,75
10556 4,66 55,75
10557 3,19 55,75
10558 3,01 55,75
10559 0,89 55,75
10560 7,61 55,75
10561 4,62 55,75
10562 3,97 55,75
10563 6,01 55,21
10564 2,23 55,21
10565 6,01 55,21
10566 6,05 55,21
10567 2,62 55,21
10568 1,37 55,21
10569 7,09 55,21
10571 9,22 55,21
10572 7,40 55,21
10573 0,85 55,21
10574 4,79 5521
10575 4,06 55,21
10576 2,06 55,21
10577 1,63 55,21
10578 1,24 5521
10579 1,97 55,21
10580 8,57 55,21
10581 1,93 55,21
10582 1,41 5521
10583 0,93 55,21
10584 427 55,21
10587 9,09 54,67
10588 5,53 54,67
10589 1,67 54,67
10590 7,74 54,67
10591 5,14 54,67
10592 4,79 54,67

10593 5,12 3,71 54,67

3,73E+07 4,16E+05
3,82E+07 6,11E+05
3,04E+07 3,91E+05
1,48E+07 3,08E+05
4,68E+07 5,61E+05
3,06E+07 4,27E+05
5,21E+07 8,78E+05
4,01E+07 2,35E+05
3,16E+07 6,43E+05
2,21E+07 6,70E+05
1,59E+08 2,69E+06
1,21E+07 2,35E+05
2,29E+07 2,77E+05
5,41E+06 2,10E+05
2,56E+07 2,83E+05
1,07E+07 2,35E+05
1,49E+07 2,33E+05
1,46E+09 1,18E+07
2,22E+07 3,63E+05
3,96E+07 6,45E+05
1,16E+07 2,19E+05
1,56E+07 2,61E+05
3,44E+07 5,15E+05
2,44E+07 3,83E+05
1,18E+07 2,20E+05
2,25E+07 2,28E+05
2,48E+07 3,16E+05
6,80E+07 7,70E+05
2,93E+09 3,66E+07
2,62E+07 2,98E+05
5,22E+07 4,49E+05
5,04E+07 1,08E+06
1,13E+07 2,45E+05
3,20E+07 7,04E+05
1,23E+08 1,85E+06
1,34E+07 2,42E+05
1,19E+07 2,57E+05
6,32E+07 5,93E+05
1,88E+07 2,00E+05
4,62E+07 5,97E+05
1,10E+07 2,14E+05
3,56E+07 2,43E+05
1,93E+07 2,95E+05
2,32E+07 3,49E+05
1,70E+07 2,43E+05
1,82E+07 4,32E+05
2,28E+07 2,02E+05
1,35E+09 1,94E+07
4,32E+06 2,43E+05
4,27E+06 2,27E+05
6,98E+06 2,20E+05
3,94E+06 2,88E+05
3,74E+07 3,83E+05
2,46E+07 5,47E+05
1,34E+07 2,85E+05
3,20E+07 6,79E+05
1,29E+07 2,20E+05
3,11E+07 5,00E+05
5,46E+07 1,13E+06
1,6 1E+09 2,63E+07
2,75E+07 3,51E+05
1,77E+07 3,11E+05
3,88E+07 6,33E+05
2,39E+07 4,05E+05
2,24E+07 4,81E+05
1,33E+07 3,85E+05
4,30E+07 1,07E+06
1,94E+07 5,88E+05
3,48E+07 2,45E+05
2,15E+07 4,28E+05
9,97E+07 1,68E+06
1,21E+07 2,59E+05
6,82E+06 2,42E+05
1,13E+08 1,96E+06
7,04E+06 2,57E+05
9,94E+06 2,19E+05



Anhang. IIBM". CYANA

111-41

N

HC

H C

Integral Intens.

HC

H C

Integral Intens.

N. HC H C

Integral Intens.

5537
5538
5539
5540
5541

3,73
3,72
3,68
3,68
3,61
3,27
3,26

4,44 4938
3,74 49,38
4,44 4938
3,65 49,38
4,18 49,38
4,09 49,38
3,22 49,38
0,70 49,38
2,18 49,14
4,00 49,14
3,05 49,14
3,39 49,14
3,39 49,14
0,96 49,14
2,79 48,89
4,44 48,64
4,35 48,64
2,87 48,40
2,87 48,15
4,44 47,66
4,00 47,66
8,60 47,66
7,99 47,66
4,26 47,66
3,31 47,66
8,69 47,41
426 47,41
4,78 47,41
4,09 47,41
4,00 47,41
4,78 47,41
3,92 47,41
3,39 47,16
0,36 46,92
3,22 46,92
3,13 46,92
8,86 46,67
1,40 46,67
0,88 46,67
0,88 46,67
1,31 46,67
2,87 46,42
3,48 46,42
3,31 46,18
4,44 46,18
435 45,93
3,22 45,93
9,64 45,93
9,12 45,93
3,31 45,93
4,09 45,93
2,61 45,93
4,52 45,68
7,99 45,68
7,99 45,68
0,96 45,68
9,64 45,68
3,22 45,68
1,40 45,68
1,83 45,68
4,18 45,44
3,74 4544
4,18 45,44
3,65 45,44
2,87 45,44
1,83 45,44
1,40 45,44
7,47 45,19
4,00 45,19
4,18 45,19
8,17 45,19
3,83 45,19
8,69 45,19
4,00 45,19
426 45,19
3,65 44,94

2,85E+07 4,96E+05
1,03E+09 2,18E+07
1,91E+07 4,23E+05
1,09E+09 1,89E+07
2,43E+07 5,91E+05
3,49E+07 7,33E+05
2,55E+08 6,98E+06
2,56E+07 6,72E+05
2,39E+07 3,85E+05
1,58E+08 3,87E+06
2,45E+07 4,46E+05
4,64E+07 9,86E+05
4,32E+07 8,26E+05
1,80E+07 4,54E+05
1,26E+07 4,27E+05
4,82E+07 6,55E+05
5,07E+07 5,71E+05
1,59E+07 4,00E+05
2,04E+07 5,00E+05
3,94E+07 7,00E+05
6,70E+07 1,55E+06)
1,62E+07 4,48E+05
1,35E+07 4,39E+05
6,53E+07 1,59E+06
1,83E+07 4,09E+05
3,99E+07 1,04E+06)
1,86E+08 5,35E+06
2,09E+07 6,72E+05
2,22E+08 5,99E+06
2,61E+08 6,39E+06
2,01E+07 6,65E+05
2,98E+08 8,17E+06
1,90E+07 4,76E+05
1,38E+07 3,84E+05
1,46E+07 3,81E+05
1,77E+07 4,23E+05
1,75E+07 3,95E+05
2,34E+08 3,83E+06
3,47E+07 4,46E+05
3,23E+07 4,97E+05
1,99E+08 4,16E+06,
2,51E+07 8,42E+05
1,30E+07 3,83E+05
3,14E+07 9,54E+05
3,49E+07 8,95E+05
2,44E+08 5,46E+06
4,96E+07 1,31E+06
1,58E+07 4,96E+05
1,83E+07 5,39E+05
1,06E+08 2,93E+06
5,78E+07 1,33E+06
1,07E+07 3,89E+05
4,63E+07 6,27E+05
1,84E+07 4,52E+05
3,40E+07 9,19E+05
1,67E+07 4,04E+05
2,73E+07 6,02E+05
8,81E+07 3,09E+06)
2,71E+07 5,24E+05
2,57TE+07 5,74E+05
7,80E+08 1,60E+07
1,78E+08 2,88E+06,
1,32E+08 2,35E+06,
5,65E+08 7,77E+06)
3,55E+07 1,04E+06
7,09E+07 2,14E+06
1,05E+08 2,34E+06
2,36E+07 6,00E+05
1,23E+09 2,70E+07
8,05E+07 1,63E+06)
2,10E+07 8,37E+05
3,22E+08 6,47E+06)
1,77E+07 4,92E+05
2,76E+07 4,53E+05
6,52E+07 1,54E+06
9,17E+07 1,64E+06

5,1910,21 51,98

4,59
4,57
4,57
4,40
437
437
4,04
5,20
5,20
5,20
5,20
4,93
4,82
3,99
3,85
3,85
5,00
4,94

1,50 51,98
7,92 51,98
4,58 51,98
8,52 51,98
4,14 51,98
1,45 51,98
4,06 51,98
8,78 51,44
5,18 51,44
3,27 51,44
2,58 51,44
4,92 51,44
5,10 51,44
5,10 51,44
5,10 51,44
1,89 51,44
5,01 50,90
7,01 50,90

4,8610,13 50,90

4,83
4,82
4,17
4,14
3,84
3,43
5,35
5,35
5,34
5,34
5,34
5,08
5,08
4,64
4,57
4,18
4,18
4,17
4,17
3,80
3,02
2,94
5,68
5,68
5,68
5,68
3,88
3,87
3,87
3,81
3,80
3,69
3,66
3,66
3,62
3,56
3,56
3,56
3,55
3,55
3,55
3,40
3,26
3,25
5,68
4,75
4,03
4,00
4,00
4,00
3,70
3,70
3,67
3,66
3,61
3,41

-0,33 50,90

7,01 50,90
0,72 50,90
3,93 50,90
3,84 50,90
3,45 50,90
1,76 50,36
1,50 50,36
9,22 50,36
9,04 50,36
5,36 50,36
5,10 50,36
3,88 50,36
4,66 50,36
4,58 50,36
3,27 50,36
1,32 50,36
4,19 50,36
3,58 50,36
3,80 50,36
2,97 50,36
2,93 50,36
9,09 49,82
5,70 49,82
1,41 49,82
1,06 49,82
2,10 49,82
4,71 49,82
3,67 49,82
2,02 49,82
4,66 49,82
3,32 49,82
4,71 49,82
2,97 49,82
3,27 49,82
4,66 49,82
3,58 49,82
1,89 49,82
3,32 49,82
2,36 49,82
2,06 49,82
3,67 49,82
3,62 49,82
1,93 49,82
8,48 49,28
2,58 49,28
3,27 49,28
4,84 4928
4,01 49,28
3,01 49,28
4,49 4928
3,71 49,28
2,06 49,28
3,67 49,28
4,14 4928
3,41 49,28

1,90E+07 3,56E+05
2,58E+07 6,75E+05
1,70E+07 2,35E+05
6,17E+08 1,00E+07
1,59E+07 2,90E+05
2,99E+07 2,26E+05
2,85E+07 5,54E+05
4,57TE+08 6,41E+06
1,16E+07 2,72E+05
2,04E+08 3,28E+06
8,44E+06 1,98E+05
5,64E+06 1,66E+05
1,04E+08 1,04E+06
9,46E+06 1,70E+05
6,44E+06 1,71E+05
1,41E+07 2,67E+05
1,42E+07 1,85E+05
7,57E+07 8,47E+05
7,06E+06 1,60E+05
1,15E+07 1,86E+05
1,71E+07 1,85E+05
8,15E+06 1,59E+05
1,10E+07 1,73E+05
3,63E+07 1,92E+05
5,47E+08 5,99E+06
7,94E+07 6,32E+05
1,49E+07 1,85E+05
1,48E+07 2,74E+05
2,79E+07 5,38E+05
1,10E+07 1,82E+05
1,12E+08 2,10E+06
1,15E+08 2,01E+06
1,28E+07 2,82E+05
7,07E+07 8,96E+05
2,49E+08 2,05E+06
1,10E+07 2,38E+05
1,83E+07 3,90E+05
2,37E+08 4,58E+06
1,29E+07 3,01E+05
5,42E+08 6,33E+06
6,49E+07 6,10E+05
2,94E+07 3,35E+05
1,27E+07 1,64E+05
1,17E+08 2,15E+06
1,19E+07 2,09E+05
2,22E+07 3,92E+05
1,42E+07 2,29E+05
2,04E+07 3,09E+05
1,28E+08 8,63E+05
1,65E+07 2,15E+05
1,49E+07 2,68E+05
1,71E+07 1,97E+05
1,48E+07 2,70E+05
1,87E+07 2,26E+05
2,97E+07 4,78E+05
1,10E+07 2,26E+05
5,86E+08 8,10E+06
2,24E+07 2,73E+05
4,41E+07 2,09E+05
6,25E+06 2,03E+05
1,92E+07 3,17E+05
3,43E+07 3,34E+05
3,20E+07 5,15E+05
1,53E+07 2,24E+05
2,59E+07 5,41E+05
1,07E+07 1,62E+05
1,47E+07 2,87E+05
1,13E+07 1,97E+05
1,60E+08 1,81E+06
1,54E+07 1,88E+05
1,70E+07 3,79E+05
8,64E+08 1,27E+07
3,27E+07 4,78E+05
9,75E+08 1,23E+07
2,19E+07 2,94E+05
7,91E+07 6,83E+05

10596
10597
10599
10600
10601
10602
10603
10604
10605
10606
10607
10608
10609
10613
10614
10615
10616
10617
10618
10619
10620
10621
10622
10623
10624
10625
10626
10627
10628
10629
10630
10631
10632
10633
10634
10635
10636
10637
10638
10639
10640
10641
10642
10643
10644
10648
10649
10650
10651
10652
10653
10654
10655
10656
10657
10658
10659
10660
10661
10662
10667
10668
10670
10671
10672
10673
10674
10675
10676
10677
10678
10679
10680
10682
10683
10684

4,68
4,68
423
422
4,15
4,14
4,14
4,14
3,77
3,77
3,77
3,77
3,40
4,87
4,87
4,86
4,86
4,86
4,85
4,85
4,79
4,79
4,78
4,78
4,72
4,71
4,70
4,67
4,67
4,55
4,55
4,55
4,55
4,08
4,08
4,08
4,07
4,07
3,40
3,39
3,39
3,39
3,39
3,39
3,36
5,46
545
545
4,93
4,92
4,92
4,89
4,82
4,81
4,74
4,72
4,64
4,63
4,63
4,62
5,94
5,94
535
5,34
5,34
5,34
5,34
534
5,19
5,17
5,17
5,17
5,17
4,87
4,87
4,87

8,09 54,67
2,67 54,67
1,58 54,67
8,26 54,67
0,80 54,67
7,96 54,67
4,79 54,67
1,41 54,67
7,61 54,67
3,75 54,67
1,37 54,67
0,72 54,67
8,31 54,67
3,10 54,13
1,84 54,13
4,84 54,13
327 54,13
0,76 54,13
8,87 54,13
8,52 54,13
3,27 54,13
0,76 54,13
8,87 54,13
5,05 54,13
5,10 54,13
9,65 54,13
3,10 54,13
7,74 54,13
4,66 54,13
7,87 54,13
7,61 54,13
731 54,13
2,58 54,13
5,79 54,13
1,80 54,13
1,45 54,13
8,44 54,13
4,06 54,13
1,02 54,13
8,00 54,13
7,14 54,13
4,62 54,13
341 54,13
1,41 54,13
1,19 54,13
8,05 53,60
8,52 53,60
5,44 53,60
2,75 53,60
4,92 53,60
2,93 53,60
0,93 53,60
0,89 53,60
9,00 53,60
9,00 53,60
0,85 53,60
6,61 53,60
7,31 53,60
3,10 53,60
7,87 53,60
9,13 53,06
5,96 53,06
0,80 53,06
9,09 53,06
7,35 53,06
5,36 53,06
4,75 53,06
2,06 53,06
0,93 53,06
9,04 53,06
5,18 53,06
2,10 53,06
0,67 53,06
3,97 53,06
1,54 53,06
1,15 53,06

4,55E+07 4,99E+05
3,99E+07 3,88E+05
4,91E+07 9,64E+05
2,13E+07 5,22E+05
1,57E+07 2,26E+05
1,28E+07 3,43E+05
5,04E+07 4,42E+05
5,34E+07 8,17E+05
1,30E+07 3,57E+05
2,95E+08 5,16E+06
2,36E+07 6,05E+05
2,20E+07 4,74E+05
8,05E+06 2,1 1E+05
3,07E+07 6,43E+05
7,84E+06 2,36E+05
6,26E+08 5,69E+06
1,32E+07 3,25E+05
5,71E+06 2,65E+05
2,01E+07 3,91E+05
3,38E+06 2,32E+05
1,24E+07 2,13E+05
9,90E+06 2,10E+05
2,28E+07 3,52E+05
4,59E+07 2,72E+05
1,54E+07 2,24E+05
1,03E+07 2,05E+05
1,87E+07 2,04E+05
2,98E+07 5,39E+05
1,87E+09 3,21E+07
3,66E+07 7,77E+05
1,02E+07 2,40E+05
1,63E+07 3,79E+05
2,10E+07 2,86E+05
1,10E+07 2,98E+05
1,78E+07 4,02E+05
2,97E+07 3,14E+05
1,06E+07 3,52E+05
1,29E+09 8,79E+06
1,20E+07 3,02E+05
4,57E+07 1,15E+06
1,62E+07 4,15E+05
1,30E+07 3,11E+05
1,70E+08 4,23E+06
1,66E+07 5,81E+05
1,09E+07 2,28E+05
1,46E+07 2,76E+05
3,09E+07 5,31E+05
1,54E+08 1,97E+06
6,36E+06 2,09E+05
5,74E+08 1,05E+07
2,05E+07 4,86E+05
1,06E+07 2,66E+05
1,54E+07 2,18E+05
3,46E+07 3,63E+05
2,71E+07 3,78E+05
1,37E+07 2,18E+05
7,12E+06 2,04E+05
1,29E+07 2,69E+05
2,13E+07 2,88E+05
3,36E+07 2,26E+05
2,85E+07 6,24E+05
5,86E+07 1,20E+06
2,62E+07 4,59E+05
4,02E+07 8,11E+05
8,20E+06 2,21E+05
2,11E+08 3,83E+06
1,21E+07 2,67E+05
1,57E+07 3,11E+05
2,10E+07 3,02E+05
3,20E+07 6,60E+05
1,66E+08 2,15E+06
1,78E+07 2,51E+05
1,52E+07 2,76E+05
8,04E+06 2,37E+05
1,42E+07 2,39E+05
7,58E+06 2,19E+05
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N

HC

H C

Integral Intens.

HC

H C

Integral Intens.

N. HC H C

Integral Intens.

5613
5614
5615

439
424
3,69
3,69
3,64
3,64
3,52
3,52
3,51
3,17
3,04
3,03
2,99
0,66
4,48
4,39
3,04
2,08
4,49
4,47
4,08
4,02
4,02
3,75
2,88
2,06
0,64
0,64
5,30

7,73 44,94
0,88 44,94
4,44 44,94
3,65 44,94
7,73 44,94
3,65 44,94
7,47 44,94
0,88 44,94
3,48 44,94
1,75 44,94
3,31 44,94
4,78 44,94
2,96 44,94
2,09 44,94
3,74 44,70
4,35 44,70
2,79 44,70
0,70 44,70
4,00 44,45
4,44 44,45
4,09 44,45
4,52 44,45
4,00 44,45
3,74 44,45
3,22 44,45
2,09 44,45
1,05 44,45
0,62 44,45
8,43 4420

4,4910,25 44,20

331
331
331
331
3,17
2,88
2,88
2,88
1,78
1,03
3,70
3,30
3,17
3,16
2,39
1,76
1,01
5,37
3,68
322
2,38
441

6,95 44,20
4,78 4420
1,66 44,20
1,05 44,20
0,88 44,20
9,38 44,20
2,87 44,20
0,79 44,20
1,05 44,20
1,75 44,20
2,44 43,96
1,92 43,96
4,78 43,96
1,75 43,96
3,65 43,96
1,75 43,96
1,05 43,96
3,39 43,71
3,65 43,71
1,92 43,71
2,35 43,71
4,44 4347
435 43,47
3,83 43,47
3,13 43,47
3,31 43,47
3,74 43,47
9,90 43,47
3,83 43,47
9,04 43,47
3,22 43,22
5,82 43,22
426 43,22
4,18 43,22
3,13 43,22
3,13 43,22
3,13 43,22
3,13 43,22
2,96 43,22
3,13 43,22
2,61 43,22
2,70 43,22
7,13 43,22
3,22 43,22
8,69 43,22
7,13 43,22

2,01E+07 4,65E+05
1,52E+07 3,84E+05
1,20E+08 2,01 E+06,
6,63E+08 9,65E+06)
4,51E+07 1,06E+06
5,77E+08 7,88E+06)
3,10E+07 8,96E+05
2,71E+07 6,31E+05
1,64E+08 4,47E+06,
2,96E+07 4,27E+05
5,29E+07 1,18E+06)
1,72E+07 4,33E+05
4,59E+07 2,39E+06
1,99E+07 4,93E+05
1,14E+08 2,33E+06
3,89E+08 8,30E+06
3,82E+07 1,02E+06
2,13E+07 4,74E+05
1,03E+08 2,88E+06
7,50E+08 2,09E+07
4,96E+08 5,69E+06
8,17E+07 2,59E+06)
7,85E+08 1,54E+07
3,48E+08 3,77E+06
2,68E+07 8,19E+05
5,49E+07 1,59E+06
2,12E+07 4,68E+05
8,82E+07 2,31E+06)
1,36E+07 4,19E+05
1,58E+07 4,36E+05
2,91E+07 4,92E+05
2,78E+07 5,71E+05
2,45E+07 3,86E+05
2,33E+07 4,46E+05
3,84E+07 7,30E+05
2,51E+07 4,59E+05
1,10E+08 3,90E+06,
2,88E+07 6,86E+05
2,73E+07 5,31E+05
3,77E+07 6,90E+05
2,77E+07 5,40E+05
3,62E+07 5,35E+05
5,08E+07 9,97E+05
4,05E+07 6,14E+05
1,78E+07 4,56E+05
7,75E+07 1,68E+06
9,69E+07 2,47E+06)
2,03E+07 4,37E+05
2,19E+08 2,41E+06
2,53E+07 4,40E+05
6,65E+07 1,77E+06
4,66E+07 6,45E+05
4,68E+07 6,86E+05
2,31E+08 6,76E+06
3,91E+07 4,57E+05
8,73E+08 1,58E+07
2,27E+07 7,06E+05
2,58E+07 4,25E+05
1,97E+07 5,38E+05
4,05E+07 4,32E+05
2,09E+07 4,38E+05
2,05E+07 3,98E+05
3,62E+07 7,21E+05
5,53E+07 9,56E+05
2,18E+07 5,10E+05
3,45E+07 4,33E+05
3,73E+07 3,82E+05
4,30E+07 4,95E+05
4,55E+07 4,54E+05
4,25E+07 4,80E+05
4,60E+07 7,94E+05
1,72E+07 5,10E+05
3,28E+07 4,16E+05
2,52E+09 5,46E+07
2,45E+07 4,73E+05
4,47E+07 6,69E+05

3,37
3,25
3,25
3,25
325
3,25
429
427
427
4,07
3,97
3,97
3,96
3,96
3,88
4,07
3,88
3,87
1,37
1,35
1,35

2,86

3,36 49,28
4,79 49,28
4,14 49,28
3,23 49,28
1,32 49,28
0,72 49,28
3,97 47,67
8,65 47,67
427 47,67
4,79 47,67
8,00 47,67
427 47,67
8,65 47,67
3,97 47,67
4,06 47,67
4,06 47,13
4,79 47,13
3,88 47,13
0,67 46,59
423 46,59
1,37 46,59
0,89 46,59
0,63 46,59
1,32 46,59
0,89 46,59
3,32 46,05
3,23 46,05
9,09 46,05
4,40 46,05
3,27 46,05
4,06 46,05
8,05 45,51
3,67 45,51
4,19 45,51
4,14 45,51
8,74 45,51
4,19 45,51
8,00 45,51
9,65 45,51
3,19 45,51
1,45 45,51
1,84 45,51
1,58 45,51
1,84 45,51
1,41 45,51
3,62 44,97
4,14 44,97
436 44,97
3,54 44,97
7,44 44,97
3,75 44,97
3,97 44,97
8,18 44,97
3,80 44,97
4,79 44,97
4,45 44,97
3,67 44,97
7,74 44,97
7,70 44,97
423 44,97
3,49 44,97
0,89 44,97
7,44 44,97
4,79 44,97
1,71 44,97
0,63 44,97
2,06 44,97
1,06 44,97
4,01 44,43
4,45 44,43
3,71 44,43
4,79 44,43
4,49 44,43
4,49 44,43
1,97 44,43
0,85 44,43

7,33E+07 7,55E+05
9,80E+06 2,12E+05
2,41E+07 3,94E+05
2,13E+08 4,32E+06
9,82E+06 1,70E+05
1,85E+07 3,67E+05
3,31E+07 5,32E+05
1,83E+07 4,66E+05
1,10E+08 2,20E+06
1,97E+07 3,38E+05
1,29E+07 1,72E+05
3,51E+07 5,87E+05
8,58E+06 1,89E+05
2,30E+08 2,86E+06
1,05E+08 8,39E+05
2,37E+08 1,89E+06
1,69E+07 3,25E+05
2,46E+08 3,41E+06
1,94E+07 1,73E+05
1,03E+07 1,91E+05
1,90E+08 1,97E+06
2,97E+07 2,59E+05
1,93E+07 2,12E+05
1,58E+08 2,22E+06
2,78E+07 2,99E+05
2,38E+07 3,34E+05
2,61E+07 4,32E+05
9,14E+06 2,46E+05
2,83E+07 3,47E+05
1,53E+08 1,38E+06
3,53E+07 4,59E+05
1,72E+07 2,35E+05
9,30E+07 1,23E+06
4,87E+08 6,63E+06
6,49E+07 6,12E+05
7,47E+06 2,10E+05
8,25E+07 1,04E+06
2,41E+07 4,16E+05
1,00E+07 2,36E+05
4,58E+08 2,44E+06
2,64E+07 2,60E+05
8,57E+07 1,22E+06
3,05E+07 1,98E+05
2,46E+07 2,75E+05
1,34E+08 1,24E+06
5,70E+07 6,73E+05
3,06E+07 2,68E+05
2,76E+08 3,49E+06
4,66E+07 5,86E+05
1,01E+07 2,04E+05
1,18E+08 3,27E+05
1,26E+09 2,06E+07
1,75E+07 3,05E+05
3,59E+08 3,21E+06
1,30E+07 1,58E+05
6,69E+07 9,10E+05
4,88E+08 5,80E+06
2,12E+07 3,96E+05
9,86E+06 1,59E+05
3,94E+07 6,03E+05
1,36E+08 2,16E+06
1,48E+07 2,59E+05
1,62E+07 3,60E+05
1,13E+07 1,59E+05
1,96E+07 2,58E+05
1,03E+07 1,81E+05
1,21E+07 1,73E+05
8,64E+06 1,60E+05
4,20E+07 1,08E+06
4,14E+08 1,00E+07
5,77E+07 9,90E+05
1,31E+07 1,99E+05
5,08E+07 1,31E+06
2,15E+07 2,15E+05
1,79E+07 2,64E+05
2,01E+07 3,35E+05

10688
10689
10690
10691
10692
10694
10695
10696
10697
10698
10699
10700
10701
10702
10703
10704
10705
10706
10707
10708
10709
10710
10716
10717
10718
10719
10720
10721
10725
10726
10727
10728
10729
10730
10731
10732
10733
10734
10736
10737
10738
10739
10747
10748
10750
10751
10752
10753
10754
10755
10756
10757
10758
10761
10762
10763
10764
10767
10768
10769
10770
10771
10772
10773
10774
10780
10781
10782
10783
10784
10785
10786
10787
10788
10789
10790

4,71-0,37 53,06
4,68 3,06 53,06
4,19 1,45 53,06
4,18 8,61 53,06
4,18 4,84 53,06
5,54 8,74 52,52
5,54 1,37 52,52
5,54 0,93 52,52
5,52 5,53 52,52
5,52 1,67 52,52
5,50 9,22 52,52
5,37 1,02 52,52
5,35 8,65 52,52
535 1,76 52,52
4,89 7,27 52,52
4,87 6,92 52,52
4,87 4,19 52,52
4,85 8,44 52,52
4,75 0,85 52,52
4,62 8,48 52,52
4,60 3,27 52,52
4,60 2,84 52,52
5,26 0,85 51,98
5,2310,21 51,98
523 9,17 51,98
523 7,44 51,98
5,23 4,58 51,98
523 2,10 51,98
4,62 7,96 51,98
4,62 4,62 51,98
4,62 1,50 51,98
4,44 852 51,98
4,44 7,70 51,98
4,44 2,49 51,98
4,42 3,62 51,98
4,41 7,57 51,98
4,40 7,01 51,98
4,40 1,50 51,98
524 523 51,44
524 3,32 51,44
524 2,62 51,44
523 8,83 51,44
422 7,27 50,90
421 3,62 50,90
5,38 9,26 50,36
5,38 5,36 50,36
5,38 1,54 50,36
5,37 1,76 50,36
5,11 5,10 50,36
5,11 4,01 50,36
5,11 3,88 50,36
4,89 4,40 50,36
4,87-0,37 50,36
421 4,19 50,36
421 3,32 50,36
421 1,32 50,36
421 0,76 50,36
5,72 1,50 49,82
5,72 1,11 49,82
5,72 0,72 49,82
5,71 8,52 49,82
5,71 5,70 49,82
4,90 8,91 49,82
4,89 6,87 49,82
3,91 3,71 49,82
3,69 2,97 49,82
3,69 2,10 49,82
3,65 3,32 49,82
3,63 4,19 49,82
3,59 4,71 49,82
3,59 3,58 49,82
3,59 2,41 49,82
3,59 2,10 49,82
3,59 1,89 49,82
3,50 3,80 49,82
3,29 3,62 49,82

7,96E+06 2,13E+05
1,70E+07 2,07E+05
5,05E+07 8,81E+05
3,27E+07 1,03E+06
3,17E+07 3,58E+05
2,97E+07 6,28E+05
1,45E+07 3,49E+05
1,09E+07 2,88E+05
1,84E+08 3,07E+06
1,14E+07 2,40E+05
3,46E+07 6,52E+05
1,37E+07 2,41E+05
3,12E+07 5,20E+05
1,71E+07 2,55E+05
5,77E+06 2,31E+05
1,08E+07 2,16E+05
3,47E+06 2,04E+05
1,23E+07 2,65E+05
1,82E+07 2,27E+05
2,06E+07 3,68E+05
1,73E+07 3,95E+05
1,44E+07 3,28E+05
1,78E+07 2,15E+05
2,09E+07 6,33E+05
2,72E+07 3,59E+05
9,10E+06 2,07E+05
7,41E+06 2,14E+05
1,49E+07 2,11E+05
2,18E+07 4,54E+05
7,71E+08 1,45E+07
3,63E+07 1,03E+06
2,33E+07 4,80E+05
1,33E+07 2,94E+05
1,69E+07 3,30E+05
9,46E+06 2,31E+05
1,08E+07 3,10E+05
6,08E+06 2,22E+05
3,73E+07 8,37E+05
2,38E+08 4,52E+06
6,10E+06 2,03E+05
1,41E+07 3,10E+05
1,54E+07 3,71E+05
1,40E+07 2,60E+05
2,12E+07 4,98E+05
3,81E+07 9,30E+05
1,27E+08 2,76E+06
2,00E+07 4,62E+05
1,48E+07 2,64E+05
1,52E+08 2,83E+06
2,02E+07 3,76E+05
2,37E+07 4,26E+05
5,96E+06 2,75E+05
3,38E+06 2,73E+05
2,93E+08 6,09E+06
1,84E+07 3,46E+05
2,56E+07 6,65E+05
7,68E+06 3,02E+05
1,23E+07 2,13E+05
2,47E+07 6,08E+05
1,11E+07 2,06E+05
4,57E+07 9,53E+05
1,41E+08 3,23E+06
8,19E+06 2,33E+05
7,86E+06 2,41E+05
1,83E+08 1,12E+06
1,69E+07 4,18E+05
4,61E+07 7,14E+05
2,67E+07 5,66E+05
3,14E+07 5,04E+05
1,58E+07 3,51E+05
7,51E+08 1,35E+07
1,59E+07 2,59E+05
3,29E+07 5,28E+05
2,52E+07 4,93E+05
1,93E+07 2,15E+05
3,17E+07 5,97E+05
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Integral Intens.

HC

H C

Integral Intens.

5689
5690
5691
5692
5693
5694
5695
5696
5697
5698
5699
5700
5701
5702
5703
5704
5705
5706
5707
5708
5709
5710
5711
5712
5713
5714
5715
5716
5717
5718
5719
5720
5721
5722
5723
5724
5725
5726
5727
5728
5729
5730
5731
5732
5733
5734
5735
5736
5737
5738
5739
5740
5741
5742
5743
5744
5745
5746
5747
5748
5749
5750
5751
5752
5753
5754
5755
5756
5757
5758
5759
5760
5761
5762
5763
5764

3,13
3,13
3,12
3,12
2,98
2,96
2,96
2,96
2,96
2,96
2,61
2,55
2,24
1,67
1,45
1,45
4,08
3,63
3,63
345
3,31
3,13
3,12
3,12
3,10

3,13 43,22
1,40 43,22
9,99 43,22
0,96 43,22
9,99 43,22
7,13 43,22
522 4322
4,78 4322
2,96 43,22
1,48 43,22
3,31 43,22
3,05 43,22
227 43,22
1,66 43,22
1,48 43,22
0,88 43,22
4,09 42,97
4,78 42,97
3,39 42,97
3,65 42,97
8,86 42,97
1,66 42,97
9,82 42,97
5,30 42,97
4,78 42,97
3,31 42,97
3,65 42,97
4,52 42,97
0,96 42,97
2,61 42,97
4,78 42,97
2,53 42,97
4,61 42,73
3,65 42,73
6,87 42,73
2,01 42,73
4,00 42,73
1,22 42,73
227 42,73
1,57 42,48
7,04 42,48
4,44 42,48
435 42,48
3,74 42,48
3,48 42,48
3,39 42,48
3,48 42,48
2,96 42,23
7,13 42,23
2,96 42,23
2,96 42,23
2,96 42,23
3,39 42,23
2,96 42,23
2,96 42,23
4,09 42,23
1,83 42,23
4,87 42,23
1,22 42,23
8,08 42,23
1,66 42,23
2,18 42,23
3,13 42,23
1,22 42,23
1,92 42,23
0,79 42,23
1,22 42,23
9,99 41,99
3,05 41,99
3,05 41,99
3,65 41,99
3,31 41,99
3,65 41,99
3,22 41,99
1,57 41,99
3,57 41,99

3,52E+09 8,34E+07
2,59E+07 7,63E+05
2,61E+07 4,94E+05
3,72E+07 5,34E+05
1,69E+07 4,93E+05
2,22E+07 5,36E+05
8,35E+06 4,28E+05
3,48E+07 9,44E+05
2,27E+09 4,07E+07
4,23E+07 8,48E+05
4,19E+07 8,50E+05
1,80E+07 5,94E+05
1,48E+08 2,40E+06,
1,52E+08 3,63E+06,
1,98E+08 4,89E+06
2,70E+07 5,68E+05
5,51E+07 1,12E+06
2,86E+07 6,39E+05
4,38E+07 1,10E+06
2,55E+07 9,11E+05
2,94E+07 6,50E+05
2,45E+07 4,06E+05
3,39E+07 4,93E+05
2,26E+07 5,07E+05
3,87E+07 5,24E+05
4,20E+07 2,15E+06
5,06E+07 7,85E+05
6,14E+06 4,22E+05
1,60E+07 3,88E+05
2,58E+08 5,60E+06
1,57E+07 3,92E+05
2,46E+08 4,48E+06
3,19E+07 5,93E+05
2,10E+08 5,55E+06
3,38E+07 5,54E+05
1,77E+07 6,14E+05
4,50E+07 7,89E+05
2,66E+07 5,15E+05
2,93E+07 5,77E+05
2,13E+07 3,98E+05
2,15E+07 5,35E+05
3,17E+07 5,23E+05
3,60E+07 5,08E+05
8,68E+07 2,42E+06)
1,96E+08 5,25E+06,
4,63E+07 4,76E+05
2,57TE+07 3,84E+05
4,00E+07 6,08E+05
1,97E+07 3,89E+05
5,37E+07 8,19E+05
4,29E+07 7,89E+05
1,29E+08 1,84E+06
2,62E+08 7,45E+06
1,25E+08 1,85E+06,
8,28E+07 2,25E+06)
1,48E+07 3,83E+05
2,99E+07 4,10E+05
4,83E+07 1,38E+06
3,74E+07 1,17E+06)
4,78E+07 6,41E+05
1,41E+07 8,81E+05
8,34E+07 1,71E+06)
1,22E+07 4,38E+05
4,36E+07 1,12E+06
6,28E+07 1,18E+06
5,61E+07 8,91E+05
2,99E+07 4,80E+05
3,17E+07 4,31E+05
5,67E+07 1,38E+06)
7,90E+07 1,81E+06)
2,17E+07 4,45E+05
4,35E+08 1,14E+07
2,57E+07 5,21E+05
8,82E+08 2,14E+07
3,01E+07 4,68E+05
3,96E+07 7,66E+05

8699
8700
8701
8702
8703
8704
8705
8706
8707
8708
8709
8710
8711
8712
8713
8714
8715
8716
8717
8718
8719
8720
8721
8722
8723
8724
8725
8726
8727
8728
8729
8730
8731
8732
8733
8734
8735
8736
8737
8738
8739
8740
8741
8742
8743
8744
8745
8746
8747
8748
8749
8750
8751
8752
8753
8754
8755
8756
8757
8758
8759
8760
8761
8762
8763
8764
8765
8766
8767
8768
8769
8770
8771
8772
8773
8774

2,06
2,06
2,05
1,76

2,94

3,02
3,02
2,96
2,96
2,96
2,91
2,91
2,91
2,91

2,06 44,43
0,98 44,43
1,58 44,43
0,98 44,43
1,80 44,43
L11 44,43
0,63 44,43
2,36 43,89
4,79 43,89
6,83 43,89
3,27 43,89
1,93 43,89
1,11 43,89
1,67 43,89
0,85 43,89
1,76 43,89
4,79 43,89
3,14 43,89
3,71 43,89
2,36 43,89
1,76 43,89
0,98 43,89
3,84 4335
2,97 43,35
2,97 43,35
2,62 43,35
3,19 43,35
3,54 4335
4,79 4335
3,49 4335
3,10 43,35
1,41 4335
3,62 4335
2,58 43,35
0,89 43,35
3,27 43,35
3,27 43,35
2,23 43,35
0,93 43,35
2,58 43,35
1,97 43,35
1,45 4335
0,89 43,35
1,67 43,35
0,89 43,35
4,79 42,82
3,62 42,82
2,97 42,82
341 42,82
2,93 42,82
3,62 42,82
1,76 42,82
341 42,82
8,78 42,82
4,79 42,82
0,93 42,82
2,93 42,82
2,49 42,82
1,63 42,82
4,79 42,82
2,97 42,82
1,24 42,82
2,97 42,82
2,97 42,82
2,97 42,82
1,45 42,82
2,97 42,28
2,06 42,28
0,76 42,28
4,19 42,28
2,45 42,8
1,41 42,28
4,79 42,28
423 4228
341 42,8
2,41 42,28

7,17E+07 9,95E+05
1,56E+07 1,68E+05
1,51E+07 1,67E+05
2,25E+07 2,45E+05
2,27E+07 2,99E+05
6,55E+06 1,59E+05
5,44E+07 1,10E+06
1,23E+07 2,19E+05
2,47E+07 3,28E+05
1,07E+07 1,56E+05
5,49E+08 5,37E+06
2,65E+07 2,85E+05
1,52E+07 2,31E+05
1,32E+07 1,71E+05
2,77E+07 3,28E+05
6,01E+07 4,99E+05
3,00E+07 1,60E+05
3,77E+07 2,16E+05
1,08E+07 1,74E+05
7,86E+07 8,43E+05
1,35E+08 1,16E+06
1,04E+08 1,55E+06
3,75E+08 8,48E+06
1,01E+07 1,70E+05
1,12E+07 1,67E+05
2,10E+07 2,26E+05
2,74E+09 4,68E+07
3,06E+07 2,39E+05
5,70E+07 7,52E+05
2,63E+07 2,13E+05
3,40E+09 4,73E+07
2,92E+07 5,61E+05
7,22E+06 1,81E+05
1,78E+07 2,27E+05
1,47E+07 1,83E+05
2,54E+07 3,30E+05
2,14E+07 1,93E+05
1,40E+08 1,44E+06
1,68E+07 1,65E+05
2,34E+07 1,63E+05
2,84E+07 1,85E+05
7,95E+07 4,97E+05
2,14E+07 1,95E+05
7,93E+07 5,43E+05
2,94E+07 3,12E+05
1,20E+07 2,84E+05
1,73E+08 1,88E+06
6,18E+06 1,83E+05
4,24E+07 4,21E+05
6,24E+06 1,99E+05
4,03E+07 4,38E+05
7,88E+06 1,71E+05
1,07E+08 1,37E+06
1,17E+07 3,21E+05
9,59E+07 9,51E+05
1,79E+07 1,93E+05
5,96E+07 6,25E+05
3,29E+08 2,21E+06
2,10E+07 2,51E+05
1,73E+07 1,91E+05
3,88E+07 3,85E+05
1,92E+07 2,53E+05
2,38E+07 3,03E+05
1,40E+07 1,56E+05
1,72E+07 2,65E+05
2,95E+08 2,89E+06
5,65E+07 1,42E+06
3,24E+07 5,06E+05
1,25E+07 2,16E+05
1,28E+07 3,75E+05
2,34E+07 3,80E+05
5,33E+07 5,34E+05
1,01E+08 9,09E+05
3,25E+07 2,38E+05
4 48E+07 2,79E+05
4,29E+07 2,64E+05

10791
10793
10794
10795
10796
10797
10798
10799
10800
10801
10802
10803
10807
10808
10809
10810
10811
10812
10813
10817
10818
10819
10820
10821
10822
10823
10824
10825
10826
10827
10828
10829
10832
10833
10834
10835
10836
10837
10838
10839
10840
10841
10842
10843
10844
10845
10846
10847
10848
10849
10850
10851
10852
10853
10854
10855
10856
10857
10858
10859
10860
10861
10862
10863
10864
10866
10867
10868
10869
10870
10871
10872
10873
10874
10875
10876

3,28
4,87
4,87
4,87
4,04
4,04
4,04
4,04
4,04
3,73
3,73
3,72
3,29
3,29
3,29
3,28
3,28
3,28
3,28
432
4,30
4,30
4,11
4,11
4,11
4,02
4,02
4,00
4,00
3,91
3,91
3,91
1,40
1,38
1,38
1,38
1,34
1,34
1,34
1,33
4,41
4,10
3,78
335
3,33
3,33
3,27
1,87
1,86
1,45
422
421
421
4,19
4,17
4,08
3,82
3,72
3,67
3,67
3,24
3,24
3,24
1,89
1,86
4,41
4,40
438
425
425
4,15
4,00
4,00
3,81
3,81
3,80

1,93 49,82
8,61 49,28
6,48 49,28
5,40 49,28
4,84 49,28
4,06 49,28
3,27 49,28
3,06 49,28
1,06 49,28
3,71 49,28
2,06 49,28
4,49 49,28
4,84 49,28
4,06 49,28
0,98 49,28
423 49,28
3,27 49,28
1,32 49,28
0,76 49,28
4,01 47,67
8,70 47,67
432 47,67
4,79 47,67
4,10 47,67
3,93 47,67
8,09 47,67
432 47,67
8,65 47,67
4,01 47,67
4,79 47,67
4,10 47,67
3,88 47,67
8,65 46,59
1,37 46,59
0,89 46,59
0,67 46,59
1,32 46,59
0,93 46,59
0,67 46,59
8,65 46,59
3,32 46,05
3,27 46,05
3,80 46,05
4,40 46,05
9,13 46,05
3,32 46,05
4,10 46,05
1,50 46,05
0,85 46,05
1,89 46,05
8,05 45,51
4,19 45,51
3,71 45,51
7,83 45,51
8,22 45,51
9,69 45,51
4,19 45,51
423 45,51
8,00 45,51
0,98 45,51
9,69 45,51
3,23 45,51
0,85 45,51
0,50 45,51
1,84 45,51
4,40 44,97
7,74 44,97
4,10 44,97
7,48 44,97
0,89 44,97
4,14 44,97
4,01 44,97
3,32 44,97
8,22 44,97
3,80 44,97
4,49 44,97

2,01E+07 4,68E+05
6,6 1E+06 2,20E+05
8,22E+06 2,74E+05
4,01E+06 2,23E+05
1,26E+07 3,14E+05
1,52E+08 2,18E+06
1,38E+07 3,34E+05
1,41E+07 2,23E+05
1,09E+07 2,22E+05
1,20E+09 1,86E+07
4,74E+07 6,64E+05
3,18E+07 5,82E+05
8,92E+06 2,20E+05
2,54E+07 3,67E+05
2,03E+07 3,74E+05
2,23E+07 3,84E+05
2,33E+08 5,89E+06
1,31E+07 3,20E+05
2,6 1E+07 5,99E+05
2,92E+07 6,33E+05
2,58E+07 7,21E+05
1,26E+08 2,88E+06
3,17E+07 7,01E+05
1,81E+08 2,78E+06
6,61E+07 8,52E+05
1,16E+07 2,54E+05
4,32E+07 8,14E+05
8,16E+06 2,53E+05
1,6 1E+08 3,76E+06
2,41E+07 7,09E+05
7,53E+07 9,94E+05
2,40E+08 4,48E+06
1,77E+07 3,16E+05
2,37E+08 2,81E+06
3,10E+07 3,37E+05
2,23E+07 2,63E+05
1,82E+08 3,08E+06
3,11E+07 3,98E+05
1,01E+07 2,80E+05
1,51E+07 2,38E+05
2,18E+07 4,65E+05
2,89E+07 5,58E+05
3,43E+08 4,79E+06
2,36E+07 4,91E+05
1,45E+07 3,30E+05
1,70E+08 1,84E+06
3,16E+07 6,31E+05
2,71E+07 3,89E+05
8,50E+06 2,80E+05
2,37E+07 3,93E+05
1,45E+07 3,04E+05
6,35E+08 9,25E+06
1,05E+08 1,43E+06
1,02E+07 2,22E+05
1,41E+07 2,09E+05
7,44E+06 2,27E+05
5,60E+07 7,94E+05
9,62E+07 1,40E+06
3,30E+07 7,07E+05
1,05E+07 2,16E+05
1,39E+07 3,99E+05
3,91E+08 2,38E+06
1,59E+07 2,80E+05
1,14E+07 2,17E+05
1,03E+08 1,79E+06
3,92E+08 5,04E+06
1,49E+07 2,72E+05
2,06E+07 2,36E+05
1,89E+07 4,15E+05
9,02E+06 2,40E+05
6,03E+08 7,57E+06
2,09E+09 4,04E+07
9,76E+06 2,03E+05
2,01E+07 5,75E+05
5,17E+08 4,78E+06
2,33E+07 2,58E+05
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HC H C

Integral Intens.

N. HC H C

Integral Intens.

3,16
3,14
3,12
3,10

3,22
3,13
3,12
3,10
3,05
2,96
2,85
2,75
2,71

4,44 41,99
1,57 41,99
5,30 41,99
4,44 41,99
2,61 41,99
1,75 41,99
1,48 41,99
3,57 41,99
2,53 41,99
9,90 41,99
8,86 41,99
7,99 41,99
7,21 41,99
6,35 41,99
5,30 41,99
0,96 41,99
2,96 41,99
9,47 41,99
8,60 41,99
0,44 41,99
1,31 41,99
3,57 41,99
3,48 41,99
9,21 41,99
7,65 41,99
2,96 41,99
9,04 41,99
2,01 41,99
8,08 41,99
0,88 41,99
3,13 41,99
1,57 41,99
1,22 41,99
6,26 41,74
721 41,74
8,95 41,74
3,13 41,74
1,48 41,74
1,66 41,74
0,70 41,74
4,87 41,74
1,14 41,74
3,92 41,74
3,65 41,74
2,09 41,74
9,73 41,74
4,78 41,74
2,35 41,74
1,66 41,74
2,09 41,74
8,43 41,74
4,78 41,74
2,79 41,74
1,40 41,74
0,62 41,74
2,18 41,74
3,13 41,74
3,13 41,74
3,05 41,74
3,05 41,74
1,83 41,74
2,96 41,74
4,87 41,49
0,70 41,49
4,09 41,49
2,53 41,49
9,21 41,49
8,43 41,49
8,34 41,49
8,08 41,49
9,21 41,49
4,44 41,49
4,00 41,49
1,57 41,49
6,87 41,49
1,66 41,49

2,54E+07 4,64E+05
4,24E+07 5,95E+05
2,06E+07 4,40E+05
2,00E+07 5,97E+05
9,52E+07 1,71E+06
2,47E+07 6,31E+05
1,34E+07 5,59E+05
1,52E+08 3,94E+06,
1,16E+08 3,77E+06
1,22E+08 2,40E+06,
1,43E+08 2,01E+06,
1,01E+08 1,61E+06,
2,17E+08 3,71E+06
1,59E+08 2,83E+06,
6,40E+07 1,78E+06
5,52E+07 7,48E+05
1,85E+10 4,42E+08
4,85E+07 8,06E+05
1,70E+08 2,44E+06
6,56E+07 1,12E+06
2,17E+07 5,08E+05
3,64E+07 5,86E+05
3,88E+07 6,32E+05
2,50E+07 4,37E+05
3,54E+07 5,88E+05
3,51E+07 8,51E+05
2,00E+07 5,14E+05
9,29E+07 2,55E+06)
2,07E+07 4,21E+05
3,08E+07 4,54E+05
1,52E+07 4,38E+05
3,47E+08 4,94E+06
2,84E+08 6,85E+06
4,97E+07 7,16E+05
4,44E+07 5,86E+05
3,51E+07 4,53E+05
2,98E+09 6,75E+07
4,39E+07 5,95E+05
1,24E+07 4,45E+05
4,99E+07 1,31E+06
5,47E+07 1,31E+06
3,87E+07 9,12E+05
3,50E+07 9,30E+05
2,22E+07 5,88E+05
3,87E+07 9,63E+05
3,40E+07 4,08E+05
6,50E+07 1,38E+06)
4,11E+07 7,81E+05
3,35E+07 8,77E+05
2,49E+07 5,82E+05
2,32E+07 5,14E+05
5,88E+07 1,59E+06
3,87E+09 8,58E+07
3,62E+07 1,24E+06
3,61E+07 6,35E+05
2,43E+07 4,15E+05
4,07E+07 4,18E+05
4,36E+07 6,91E+05
3,94E+07 4,89E+05
4,51E+07 6,66E+05
4,03E+08 5,94E+06
1,39E+07 5,28E+05
2,30E+07 4,54E+05
1,97E+07 4,05E+05
2,69E+07 3,90E+05
6,45E+07 1,14E+06
3,48E+07 6,20E+05
2,96E+07 5,92E+05
3,09E+07 4,31E+05
3,20E+07 4,46E+05
2,52E+07 3,98E+05
9,84E+06 5,58E+05
2,33E+07 1,20E+06)
2,71E+07 8,55E+05
2,17E+07 4,72E+05
3,23E+07 1,03E+06

291 1,63 42,28
2,90 7,31 42,28
2,90 1,32 42,28
2,87 4,32 42,28
231 2,71 42,28
228 2,97 42,28
2,15 2,75 42,28
2,08 2,97 42,28
2,04-0,67 42,28
1,87 3,01 42,28
1,87 1,19 42,28
1,44 2,06 42,28
1,29 0,93 42,28
1,23 2,19 42,28
1,20 1,84 42,28
1,20 1,19 42,28
1,20 0,80 42,28
3,22 2,45 41,74
321 8,44 41,74
3,06 1,80 41,74
3,02 8,91 41,74
3,02 5,49 41,74
3,01 5,23 41,74
3,01 3,80 41,74
2,99 4,75 41,74
2,99 3,23 41,74
2,98 3,49 41,74
2,98 3,36 41,74
2,98 2,97 41,74
2,98 2,75 41,74
2,98 1,67 41,74
2,98 0,93 41,74
2,96 3,19 41,74
2,96 1,89 41,74
2,96 1,19 41,74
2,95 3,62 41,74
2,95 3,32 41,74
2,95 2,58 41,74
2,95 2,32 41,74
2,90 3,27 41,74
2,88 0,93 41,74
2,87 1,63 41,74
2,86 9,00 41,74
2,86 4,79 41,74
2,86 2,32 41,74
2,77 3,58 41,74
2,75 5,62 41,74
2,75 2,75 41,74
2,75 0,67 41,74
2,73 4,79 41,74
2,73 141 41,74
2,71 1,63 41,74
2,71 0,93 41,74
2,68 2,32 41,74
2,58 7,09 41,74
2,58 4,79 41,74
2,57 1,41 41,74
2,41 3,19 41,74
2,06 0,85 41,74
2,01 9,04 41,74
1,90 2,75 41,74
1,90 0,89 41,74
1,86 8,05 41,74
1,86 0,80 41,74
1,85 7,70 41,74
1,85 1,84 41,74
1,78 7,74 41,74
1,78 1,15 41,74
1,67 2,97 41,74
1,63 1,63 41,74
1,52 0,85 41,74
3,59 2,49 41,20
3,58 8,48 41,20
3,22 3,23 4120
2,60 4,62 41,20
2,58 2,19 41,20

1,34E+08 1,21E+06
1,71E+07 1,57E+05
5,38E+07 4,68E+05
2,23E+07 1,82E+05
3,46E+07 2,25E+05
2,76E+07 4,13E+05
2,08E+07 1,89E+05
4,06E+07 6,23E+05
5,97E+06 1,81E+05
1,52E+07 4,25E+05
3,68E+07 5,34E+05
1,88E+07 1,64E+05
2,80E+07 1,67E+05
1,90E+07 2,12E+05
3,69E+07 5,25E+05
2,18E+08 3,45E+06
4,56E+07 4,35E+05
2,38E+07 3,21E+05
1,15E+07 1,59E+05
3,95E+07 3,58E+05
5,57E+06 1,58E+05
4,73E+06 1,61E+05
7,99E+06 2,21E+05
2,58E+07 5,44E+05
7,18E+07 7,85E+05
9,94E+07 2,72E+06
1,93E+07 4,18E+05
2,05E+07 6,82E+05
1,34E+10 2,75E+08
2,81E+08 3,06E+06
1,14E+08 1,60E+06
2,18E+07 2,10E+05
3,69E+08 2,90E+06
3,14E+07 4,80E+05
2,86E+07 3,03E+05
2,72E+07 4,47E+05
4,43E+07 6,35E+05
9,11E+07 7,13E+05
4,46E+06 2,64E+05
7,39E+07 4,46E+05
1,86E+07 2,16E+05
9,29E+07 9,89E+05
4,22E+06 1,62E+05
7,38E+07 9,48E+05
2,52E+07 2,30E+05
1,82E+07 1,64E+05
7,25E+06 1,77E+05
2,96E+09 4,40E+07
9,72E+06 1,55E+05
5,88E+07 8,53E+05
5,07E+07 7,32E+05
4,82E+07 5,72E+05
3,26E+07 4,12E+05
3,92E+07 2,43E+05
1,14E+07 1,97E+05
2,26E+07 2,17E+05
1,42E+07 1,65E+05
2,50E+07 2,30E+05
1,22E+07 1,73E+05
7,91E+06 1,91E+05
1,46E+07 1,65E+05
2,46E+07 1,66E+05
1,30E+07 1,97E+05
2,90E+07 2,58E+05
1,66E+07 1,60E+05
3,27E+08 3,65E+06
1,93E+07 3,02E+05
2,04E+07 1,67E+05
7,50E+06 5,06E+05
6,01E+08 6,76E+06
3,01E+07 1,98E+05
1,66E+07 2,51E+05
6,54E+06 1,80E+05
4,04E+08 2,33E+06
1,86E+07 3,13E+05
2,34E+07 1,61E+05

10877 3,72 8,70 44,97
10878 3,72 4,79 44,97
10879 3,72 3,71 44,97
10880 3,70 4,49 44,97
10881 3,66 3,67 44,97
10882 3,65 7,74 44,97
10883 3,63 4,01 44,97
10884 3,55 4,27 44,97
10885 3,54 7,48 44,97
10886 3,54 3,54 44,97
10887 3,54 0,93 44,97
10888 3,03 4,79 44,97
10889 2,12 0,67 44,97
10890 0,67 2,10 44,97
10891 4,51 4,06 44,43
10892 4,49 3,71 44,43
10893 4,48 4,79 44,43
10894 4,48 4,49 44,43
10895 4,06 4,49 44,43
10896 4,04 4,79 44,43
10897 4,04 3,75 44,43
10898 3,58 3,58 44,43
10899 3,33 6,87 44,43
10900 3,33 4,45 44,43
10901 3,20 0,89 44,43
10902 2,91 3,19 44,43
10903 2,90 4,79 44,43
10904 2,90 0,89 44,43
10905 2,88 1,97 44,43
10906 2,09 2,10 44,43
10907 2,08 1,06 44,43
10908 1,81 1,02 44,43
10909 1,04 1,80 44,43
10910 0,66 1,02 44,43
10911 0,66 0,67 44,43
10912 3,72 2,41 43,89
10913 3,47 3,27 43,89
10914 3,35 4,79 43,89
10915 3,33 1,97 43,89
10916 3,32 1,71 43,89
10917 3,32 1,11 43,89
10918 3,18 4,79 43,89
10919 3,18 1,80 43,89
10920 2,41 2,41 43,89
10921 1,79 0,89 43,89
10922 1,78 5,36 43,89
10923 1,03 1,02 43,89
10924 3,85 3,84 43,35
10925 3,58 3,23 43,35
10926 3,51 3,14 43,35
10927 3,37 1,58 43,35
10928 3,33 3,32 43,35
10929 3,33 2,62 43,35
10930 3,32 3,62 43,35
10931 3,22 3,88 43,35
10932 3,22 2,58 43,35
10933 3,21 3,19 43,35
10934 3,16 3,80 43,35
10935 3,16 2,45 43,35
10936 3,14 4,79 43,35
10937 3,14 3,14 43,35
10938 3,14 1,45 43,35
10939 3,01 2,54 43,35
10940 2,99 3,58 43,35
10941 2,99 2,45 43,35
10942 2,98 4,79 43,35
10943 2,98 4,27 43,35
10944 2,98 1,45 43,35
10945 2,95 2,54 43,35
10946 2,72 3,01 43,35
10947 2,62 3,32 43,35
10948 2,61 5,27 43,35
10949 2,61 0,98 43,35
10950 2,53 2,97 43,35
10951 2,52 4,79 43,35
10952 2,27 7,66 43,35

1,62E+07 2,82E+05
2,64E+07 4,86E+05
5,66E+08 7,42E+06
6,77E+07 9,84E+05
5,25E+08 5,93E+06
3,15E+07 7,19E+05
1,91E+07 3,24E+05
4,18E+07 7,74E+05
2,16E+07 6,27E+05
1,70E+08 3,14E+06
2,11E+07 5,26E+05
2,60E+07 3,52E+05
1,00E+07 2,74E+05
1,26E+07 3,12E+05
5,26E+07 1,63E+06
8,30E+07 1,42E+06
1,57E+07 3,12E+05
5,43E+08 1,63E+07
6,37E+07 1,72E+06
1,29E+07 3,77E+05
3,15E+07 5,03E+05
2,26E+08 3,68E+06
1,04E+07 2,64E+05
9,68E+06 2,32E+05
2,73E+07 4,43E+05
6,28E+07 5,01E+05
2,51E+07 3,66E+05
1,73E+07 4,19E+05
1,98E+07 4,34E+05
6,98E+07 1,25E+06
1,40E+07 2,27E+05
1,92E+07 3,25E+05
2,10E+07 3,45E+05
1,05E+07 2,63E+05
6,72E+07 1,52E+06
1,46E+07 2,94E+05
3,76E+07 2,81 E+05
4,53E+07 7,57E+05
3,19E+07 4,54E+05
2,21E+07 3,59E+05
1,52E+07 3,71E+05
9,81E+07 1,50E+06
8,35E+07 8,75E+05
5,65E+07 1,02E+06
1,95E+07 2,95E+05
7,65E+06 2,03E+05
8,87E+07 2,00E+06
5,47E+08 1,75E+07
2,52E+07 4,15E+05
3,30E+07 3,79E+05
1,85E+07 2,29E+05
7,00E+08 8,51E+06
1,59E+07 3,05E+05
2,56E+07 2,51E+05
2,18E+07 4,17E+05
1,18E+07 4,22E+05
4,66E+09 9,05E+07
9,79E+06 3,00E+05
1,14E+07 2,16E+05
9,44E+07 1,47E+06
4,30E+09 6,95E+07
4,12E+07 8,83E+05
1,50E+07 3,24E+05
1,73E+07 2,74E+05
1,75E+07 3,25E+05
1,31E+08 1,68E+06
1,47E+07 2,01E+05
7,76E+07 8,40E+05
2,35E+07 2,93E+05
2,88E+07 2,13E+05
2,20E+07 4,02E+05
1,07E+07 2,66E+05
1,69E+07 2,99E+05
4,36E+07 4,26E+05
1,87E+07 3,84E+05
1,34E+07 2,54E+05
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5841
5842
5843
5844
5845
5846
5847
5848
5849
5850
5851
5852
5853
5854
5855
5856
5857
5858
5859
5860
5861
5862
5863
5864
5865
5866
5867
5868
5869
5870
5871
5872
5873
5874
5875
5876
5877
5878
5879
5880
5881
5882
5883
5884
5885
5886
5887
5888
5889
5890
5891
5892
5893
5894
5895
5896
5897
5898
5899
5900
5901
5902
5903
5904
5905
5906
5907
5908
5909
5910
5911
5912
5913
5914
5915
5916

2,71
2,53
2,44
2,44
2,43
2,41
2,34
2,08
1,90
1,80
1,80
1,66
1,66
1,53
1,46
1,45
1,45
4,58

0,96 41,49
3,22 41,49
2,87 41,49
2,44 41,49
7,91 41,49
2,87 41,49
2,87 41,49
2,79 41,49
1,48 41,49
7,73 41,49
1,83 41,49
7,73 41,49
1,66 41,49
1,92 41,49
1,48 41,49
1,05 41,49
0,70 41,49
7,65 41,25

4,4910,16 41,25

436
3,60
3,24
3,14
2,83
2,75
2,60
2,58
2,57
2,52
2,51
2,49
227
1,88
1,49
3,58
3,58
2,72
2,58
2,49
2,04
1,50
1,34
2,01
4,58
4,49
4,44
2,93
2,91
2,01
1,32
1,31
4,40
2,39
1,38
4,10
3,92
3,82
3,64
3,08
3,07
3,02
2,93
2,93
2,93
2,91
2,71
1,38
1,38
1,38
0,96
4,57
4,48
438
3,30
3,05
2,98

435 41,25
2,53 41,25
7,56 41,25
921 41,25
4,09 41,25
8,08 41,25
6,78 41,25
7,65 41,25
8,17 41,25
2,53 41,25
3,65 41,25
7,65 41,25
227 41,25
7,65 41,25
1,48 41,25
8,51 41,00
3,57 41,00
8,08 41,00
2,61 41,00
4,35 41,00
1,31 41,00
0,96 41,00
2,01 41,00
0,79 40,75
747 40,51
4,44 40,51
4,44 40,51
7,30 40,51
4,78 40,51
2,01 40,51
0,88 40,51
1,31 40,51
4,44 40,26
2,27 40,26
0,62 40,26
4,09 40,01
3,92 40,01
3,83 40,01
3,65 40,01
2,70 40,01
4,61 40,01
9,04 40,01
9,04 40,01
8,34 40,01
3,65 40,01
3,92 40,01
7,30 40,01
7,30 40,01
1,40 40,01
0,88 40,01
2,27 40,01
8,25 39,77
8,17 39,77
435 39,77
2,87 39,77
3,05 39,77
7,65 39,77

2,27E+07 6,41E+05
4,97E+07 8,47E+05
5,10E+07 5,56E+05
4,73E+08 8,44E+06
1,81E+07 4,34E+05
4,58E+07 5,64E+05
3,90E+07 4,53E+05
2,29E+07 3,83E+05
2,56E+07 5,80E+05
2,24E+07 6,02E+05
3,83E+08 7,75E+06)
2,33E+07 3,89E+05
4,66E+08 1,02E+07
5,82E+07 9,34E+05
3,14E+08 4,86E+06
2,60E+07 4,86E+05
3,60E+07 6,69E+05
1,73E+07 4,12E+05
1,69E+07 4,24E+05
2,28E+07 3,91E+05
3,03E+07 7,81E+05
2,74E+07 5,33E+05
3,26E+07 4,26E+05
2,15E+07 4,17E+05
2,75E+07 3,89E+05
4,85E+07 6,09E+05
2,59E+07 5,55E+05
1,66E+07 3,89E+05
7,40E+08 9,37E+06)
2,12E+07 6,07E+05
2,80E+07 5,40E+05
4,95E+07 1,31E+06
1,85E+07 4,92E+05
3,17E+08 4,67E+06
1,62E+07 4,45E+05
1,52E+08 3,77E+06
2,76E+07 4,55E+05
1,45E+09 3,07E+07
1,37E+07 4,25E+05
3,22E+07 7,47E+05
2,65E+07 3,95E+05
5,18E+07 9,42E+05
2,00E+07 4,38E+05
2,64E+07 4,47E+05
1,44E+07 4,60E+05
2,35E+07 4,19E+05
3,80E+07 5,63E+05
3,19E+07 5,09E+05
1,19E+08 3,25E+06
4,54E+07 6,72E+05
2,17E+08 4,42E+06
2,89E+07 3,94E+05
2,37E+07 4,50E+05
3,44E+07 7,49E+05
1,77E+07 4,19E+05
1,92E+07 3,93E+05
1,84E+07 3,87E+05
1,26E+08 2,29E+06,
2,55E+07 6,68E+05
1,92E+07 3,88E+05
4,69E+07 8,07E+05
2,09E+07 5,21E+05
2,21E+07 4,84E+05
4,49E+07 7,30E+05
3,22E+07 4,80E+05
2,87E+07 5,31E+05
2,47E+07 5,84E+05
2,62E+08 5,73E+06
4,41E+07 8,02E+05
2,17E+07 4,54E+05
1,78E+07 4,11E+05
2,28E+07 4,86E+05
2,54E+07 3,91E+05
5,37E+07 1,30E+06)
1,11E+09 1,61E+07
2,52E+07 3,89E+05

8908
8909
8910
8911
8912
8913
8914
8915
8916
8917
8918
8919
8920
8921
8922
8923
8924
8925
8926

2,57
2,53
2,50
2,50
2,49
2,49
2,43
2,28
2,28
2,24
1,78
1,78
1,78
1,64
1,64
1,64
1,50
1,50
1,49
1,48
1,45

2,98

2,58 41,20
3,23 41,20
7,61 41,20
2,49 41,20
4,40 41,20
3,62 41,20
2,45 41,20
2,49 41,20
2,28 41,20
2,23 41,20
3,97 41,20
1,76 41,20
0,89 41,20
7,70 41,20
4,06 41,20
0,85 41,20
7,61 41,20
1,84 41,20
1,50 41,20
0,98 41,20
0,72 41,20
3,58 40,66
7,31 40,66
4,62 40,66
8,09 40,66
0,89 40,66
1,32 40,66
2,02 40,66
0,80 40,66
4,14 40,66
2,02 40,66
0,80 40,66
1,32 40,66
4,01 40,12
4,45 40,12
3,71 40,12
4,79 40,12
3,71 40,12
2,93 40,12
7,83 40,12
7,09 40,12
4,45 40,12
7,09 40,12
2,23 40,12
7,79 40,12
7,27 40,12
1,97 40,12
1,93 40,12
7,27 40,12
1,37 40,12
0,63 40,12
0,85 40,12
3,67 39,58
2,84 39,58
4,79 39,58
3,27 39,58
3,06 39,58
9,00 39,58
1,84 39,58
7,05 39,58
9,04 39,58
4,53 39,58
3,27 39,58
7,53 39,58
7,57 39,58
9,82 39,58
2,23 39,58
2,19 39,58
0,89 39,58
2,19 39,58
0,89 39,58
3,14 39,04
4,19 39,04
8,65 39,04
4,14 39,04
4,62 39,04

1,21E+09 1,73E+07
3,41E+07 3,63E+05
1,41E+07 2,24E+05
6,15E+08 5,20E+06
9,11E+06 1,65E+05
2,39E+07 3,66E+05
3,83E+08 3,48E+06
4,09E+07 3,29E+05
8,54E+07 4,34E+05
1,11E+08 7,00E+05
8,49E+06 1,60E+05
2,94E+08 3,69E+06
2,19E+07 2,22E+05
1,33E+07 1,63E+05
7,08E+06 1,58E+05
2,15E+07 2,50E+05
9,35E+06 1,57E+05
4,17E+07 3,84E+05
3,27E+08 2,60E+06
2,68E+07 2,40E+05
4,18E+07 4,63E+05
7,93E+07 1,30E+06
1,49E+07 2,24E+05
2,38E+07 1,96E+05
1,70E+07 2,09E+05
1,62E+07 1,97E+05
2,75E+07 3,08E+05
1,76E+08 1,56E+06
2,76E+07 2,25E+05
1,31E+07 1,58E+05
3,00E+07 3,36E+05
4,65E+07 3,66E+05
1,84E+08 2,17E+06
9,49E+06 1,64E+05
9,75E+06 1,57E+05
2,46E+07 2,17E+05
3,67E+07 2,26E+05
3,20E+07 2,52E+05
2,62E+09 7,10E+06
1,55E+07 1,92E+05
1,93E+07 1,55E+05
2,06E+07 1,65E+05
2,00E+07 1,82E+05
2,27E+07 1,86E+05
1,70E+07 1,78E+05
1,79E+07 1,83E+05
1,87E+07 1,60E+05
2,78E+07 1,57E+05
1,38E+07 2,91E+05
2,15E+08 2,64E+06
3,49E+07 4,10E+05
4,65E+07 4,59E+05
5,28E+07 7,37E+05
2,09E+07 4,99E+05
7,46E+06 1,56E+05
2,40E+08 3,39E+06
8,67E+08 7,05E+06
1,65E+07 2,37E+05
2,44E+07 1,83E+05
1,40E+07 1,58E+05
1,13E+07 1,64E+05
1,98E+07 2,34E+05
4,33E+07 5,56E+05
1,61E+07 2,27E+05
1,52E+07 2,14E+05
8,08E+06 2,06E+05
7,91E+07 4,15E+05
1,04E+08 1,22E+06
2,87E+07 3,59E+05
1,88E+07 2,21E+05
8,79E+07 1,07E+06
3,52E+08 2,59E+06
1,01E+07 1,56E+05
1,21E+07 2,05E+05
9,73E+06 1,80E+05
1,23E+07 1,61E+05

10953 2,27 2,28 43,35
10954 2,27 0,93 43,35
10955 1,89 0,46 43,35
10956 1,72 1,50 43,35
10957 1,71 7,79 43,35
10958 1,71 2,02 43,35
10959 1,71 0,93 43,35
10960 1,49 1,71 43,35
10961 1,48 4,75 43,35
10962 1,48 1,50 43,35
10963 1,48 0,93 43,35
10964 3,65 4,79 42,82
10965 3,65 3,62 42,82
10966 3,46 4,79 42,82
10967 3,46 3,67 42,82
10968 3,46 3,45 42,82
10969 3,32 8,83 42,82
10970 2,52 1,67 42,82
10971 2,50 2,49 42,82
10972 2,27 1,28 42,82
10973 3,39 3,01 42,28
10974 3,16 2,36 42,28
10975 3,07 6,79 42,28
10976 3,07 4,06 42,28
10977 3,07 2,06 42,28
10978 3,05 6,09 42,28
10979 3,05 0,67 42,28
10980 3,03 8,83 42,28
10981 3,03 3,67 42,28
10982 3,02 8,70 42,28
10983 3,02 5,44 4228
10984 3,02 3,01 42,28
10985 2,99 1,50 42,28
10986 2,95 4,79 42,28
10987 2,95 1,63 42,28
10988 2,95 1,41 42,28
10989 2,94 2,23 42,28
10990 2,23 0,76 42,28
10991 2,07 3,06 42,28
10992 2,05 9,09 42,28
10993 2,05 0,89 42,28
10994 1,89 3,88 42,28
10995 1,89 2,84 42,28
10996 1,89 1,24 42,28
10997 1,63 1,63 42,28
10998 1,26 2,19 42,28
10999 1,25 1,89 42,28
11000 1,23 1,24 42,28
11001 1,23 0,85 42,28
11002 3,28 3,62 41,74
11003 3,24 8,48 41,74
11004 3,17 3,62 41,74
11005 3,13 1,02 41,74
11006 3,12 1,84 41,74
11007 3,09 3,36 41,74
11008 3,09 1,54 41,74
11009 3,06 5,18 41,74
11010 3,05 9,04 41,74
11011 3,03 7,05 41,74
11012 3,03 4,23 41,74
11013 3,02 6,57 41,74
11014 3,02 4,79 41,74
11015 3,02 2,36 41,74
11016 3,02 1,71 41,74
11017 3,02 1,32 41,74
11018 3,02-0,54 41,74
11019 3,01 5,01 41,74
11020 3,01 1,15 41,74
11021 2,98 3,88 41,74
11022 2,97 3,97 41,74
11023 2,97 1,97 41,74
11024 2,92 3,23 41,74
11025 2,92 2,02 41,74
11026 2,92 0,89 41,74
11027 2,91 3,93 41,74
11028 2,90 4,79 41,74

1,45E+08 1,68E+06
1,44E+07 2,37E+05
3,98E+06 2,01E+05
8,00E+07 5,78E+05
1,61E+07 2,61E+05
2,57E+07 2,84E+05
1,84E+07 2,52E+05
6,45E+07 5,43E+05
1,20E+07 2,26E+05
3,59E+08 4,47E+06
2,63E+07 4,44E+05
3,39E+07 8,52E+05
1,95E+08 2,65E+06
1,70E+07 2,13E+05
3,27E+07 4,90E+05
1,30E+08 2,59E+06
1,76E+07 4,47E+05
2,09E+07 4,17E+05
4,02E+08 2,90E+06
1,75E+07 2,85E+05
9,86E+07 1,98E+06
1,54E+07 2,21E+05
4,65E+06 2,02E+05
1,09E+07 3,11E+05
1,65E+07 5,03E+05
8,46E+06 3,47E+05
4,15E+06 2,30E+05
2,28E+07 3,92E+05
8,25E+07 1,96E+06
1,71E+07 5,19E+05
1,11E+07 3,88E+05
1,73E+10 4,08E+08
1,07E+08 7,15E+05
1,66E+08 1,74E+06
1,69E+08 1,80E+06
9,75E+07 6,84E+05
2,89E+07 3,96E+05
1,29E+07 2,79E+05
2,94E+07 4,21E+05
1,05E+07 3,10E+05
1,65E+07 2,08E+05
5,84E+06 2,42E+05
9,07E+06 2,11E+05
3,81E+07 7,80E+05
1,18E+09 1,45E+07
1,28E+07 2,03E+05
3,54E+07 7,30E+05
2,27E+08 4,69E+06
4,48E+07 6,53E+05
2,72E+07 2,35E+05
1,76E+07 3,36E+05
3,33E+07 3,79E+05
9,10E+06 2,11E+05
6,24E+07 6,82E+05
1,25E+07 5,05E+05
3,91E+07 3,55E+05
5,54E+06 2,65E+05
3,00E+07 3,60E+05
1,69E+07 3,26E+05
4,44E+07 8,33E+05
1,06E+07 5,07E+05
1,37E+08 1,63E+06
4,28E+07 1,60E+06
1,70E+08 2,52E+06
6,51E+07 8,66E+05
5,91E+06 2,24E+05
4,21E+06 2,20E+05
2,40E+07 6,51E+05
6,47E+06 2,30E+05
1,30E+07 2,53E+05
3,58E+07 3,50E+05
1,73E+08 1,26E+06
4,13E+07 3,70E+05
2,44E+07 2,88E+05
2,72E+07 2,36E+05
1,26E+08 1,64E+06
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HC

H C

Integral Intens.

N. HC H C

Integral Intens.

5917
5918
5919
5920
5921

2,95
2,95
2,95
2,84
2,75
2,74
2,72
2,23
0,85
3,47
3,38
327
327
3,03
3,02
3,00
2,83
2,81
2,79
2,49
2,20
0,93
4,40
425
3,09

7,39 39,77
2,96 39,77
2,35 39,77
3,31 39,77
2,79 39,77
7,56 39,77
7,82 39,77
0,96 39,77
0,88 39,77
3,48 39,52
3,39 39,52
4,78 39,52
3,31 39,52
8,78 39,52
0,79 39,52
7,39 39,52
7,56 39,52
2,79 39,52
4,35 39,52
2,70 39,52
2,18 39,52
0,96 39,52
0,79 39,27
426 39,27
8,69 39,27
7,13 39,27
7,13 39,27
4,52 39,03
2,70 39,03
3,13 39,03
8,60 39,03
3,22 39,03
2,53 39,03
0,79 39,03
1,66 39,03
8,60 38,78
3,22 38,78
8,60 38,78
9,12 38,78
5,56 38,53
1,40 38,53
9,99 38,53
4,44 38,53
3,74 38,53
2,70 38,53
747 38,53
4,18 38,53
1,83 38,53
7,04 38,53
1,57 38,53
0,79 38,53
0,62 38,53
0,62 38,29
3,65 38,29
2,79 38,29
2,44 38,29
2,87 38,29
7,65 38,29
2,53 38,29
2,01 38,29
3,57 38,04
3,48 38,04
2,87 38,04
3,39 38,04
2,79 38,04
7,73 38,04
0,88 38,04
3,74 37,80
3,39 37,80
2,27 37,80
8,43 37,80
8,17 37,80
4,00 37,80
2,01 37,55
1,75 37,55
2,79 37,55

3,94E+07 4,81E+05
1,10E+09 1,41E+07
2,04E+07 4,02E+05
4,70E+07 1,09E+06
1,20E+09 1,67E+07
3,59E+07 5,99E+05
3,03E+07 5,09E+05
3,48E+07 6,90E+05
4,95E+06 4,33E+05
4,42E+07 9,72E+05
7,39E+07 1,51E+06
1,28E+07 3,90E+05
3,88E+08 8,60E+06)
2,26E+07 4,33E+05
3,12E+07 4,34E+05
3,87E+07 4,80E+05
2,81E+07 4,76E+05
1,02E+09 1,45E+07
1,76E+07 3,89E+05
3,85E+07 4,04E+05
6,44E+07 1,98E+06)
6,61E+07 1,79E+06)
2,17E+07 3,92E+05
2,52E+07 3,93E+05
3,14E+07 4,55E+05
3,35E+07 3,95E+05
3,85E+07 5,39E+05
2,92E+07 5,16E+05
5,36E+07 1,02E+06)
5,03E+08 7,75E+06)
2,49E+07 3,98E+05
5,46E+07 1,02E+06
9,18E+07 1,09E+06)
5,95E+07 9,28E+05
2,19E+08 4,48E+06
1,98E+07 4,03E+05
3,89E+08 6,30E+06)
2,12E+07 4,19E+05
2,10E+07 4,44E+05
1,23E+07 4,06E+05
1,33E+07 4,08E+05
1,86E+07 4,09E+05
2,51E+07 4,10E+05
2,09E+07 4,34E+05
1,09E+09 1,60E+07
3,08E+07 5,67E+05
1,98E+07 4,10E+05
2,94E+08 5,86E+06
2,18E+07 5,30E+05
1,30E+08 2,62E+06
2,56E+07 4,13E+05
2,45E+07 4,88E+05
1,22E+07 4,10E+05
2,89E+07 4,25E+05
3,27E+07 6,61 E+05
1,03E+07 3,81E+05
8,93E+08 1,74E+07
2,50E+07 3,80E+05
4,56E+07 9,74E+05
8,49E+08 1,64E+07
2,77E+07 5,35E+05
4,88E+07 9,33E+05
9,01E+08 1,68E+07
4,10E+07 7,25E+05
1,18E+09 2,08E+07
4,46E+07 9,28E+05
1,35E+08 2,42E+06
2,34E+07 4,15E+05
1,48E+08 3,49E+06,
1,77E+07 5,77E+05
4,21E+07 6,42E+05
3,86E+07 5,75E+05
2,43E+07 5,24E+05
2,34E+07 5,40E+05
1,97E+07 4,19E+05
3,52E+07 5,62E+05

2,72
2,47
1,70
1,68
1,68
1,53
3,39
2,92
2,91
2,83
2,69
1,97
1,97
1,97
1,83
1,52
1,52
1,52
1,50
1,49
3,37

3,23 39,04
2,49 39,04
9,13 39,04
1,67 39,04
0,72 39,04
0,85 39,04
2,71 38,50
2,71 38,50
4,92 38,50
2,80 38,50
8,61 38,50
7,40 38,50
4,14 38,50
1,97 38,50
1,84 38,50
7,01 38,50
1,50 38,50
1,06 38,50
1,97 38,50
0,80 38,50
3,36 37,96
2,88 37,96
4,79 37,96
427 37,96
4,32 37,96
3,41 37,96
4,79 37,96
2,75 37,96
2,49 37,96
2,28 37,96
1,32 37,96
1,11 37,96
8,48 37,96
8,13 37,96
1,63 37,96
0,89 37,96
7,79 37,96
4,40 37,96
3,93 37,96
7,14 37,43
8,91 37,43
0,89 37,43
8,57 37,43
223 37,43
1,93 37,43
2,75 37,43
223 37,43
2,54 36,89
3,36 36,89
7,53 36,89
3,14 36,89
2,23 36,89
3,14 36,89
2,54 36,89
0,85 36,89
1,41 36,89
1,80 36,89
0,72 36,89
1,45 36,89
2,10 36,89
2,58 36,35
2,36 36,35
4,01 36,35
8,52 36,35
4,06 36,35
2,28 36,35
8,39 36,35
8,09 36,35
4,79 36,35
2,10 36,35
2,32 36,35
4,79 36,35
8,78 36,35
223 36,35
8,39 35,81
2,62 35,81

3,64E+07 3,58E+05
1,27E+08 6,30E+05
1,91E+07 2,47E+05
2,34E+08 2,85E+06
5,14E+07 5,88E+05
2,57E+07 2,18E+05
5,70E+06 1,56E+05
1,82E+08 1,39E+06
1,11E+07 1,75E+05
9,83E+08 9,43E+06
9,63E+06 2,33E+05
1,80E+07 2,31E+05
1,28E+07 1,59E+05
6,60E+08 8,77E+06
5,25E+08 6,53E+06
1,08E+07 2,51E+05
1,10E+08 1,51E+06
1,83E+07 1,71E+05
1,63E+07 1,69E+05
2,48E+07 1,56E+05
6,11E+07 1,10E+06
6,73E+08 7,73E+06
1,02E+07 2,36E+05
8,93E+06 1,55E+05
8,38E+06 1,56E+05
2,51E+07 2,85E+05
1,45E+07 2,11E+05
1,13E+09 1,17E+07
9,25E+07 2,85E+05
2,61E+07 1,57E+05
1,49E+07 1,83E+05
2,17E+07 2,05E+05
1,98E+07 2,49E+05
1,75E+07 1,81E+05
4,38E+07 3,17E+05
1,02E+08 1,25E+06
3,05E+07 4,65E+05
8,58E+06 1,83E+05
1,65E+07 2,08E+05
7,33E+06 1,58E+05
1,06E+07 1,58E+05
1,29E+07 1,85E+05
8,81E+06 2,23E+05
2,59E+07 2,59E+05
2,26E+07 2,43E+05
1,86E+07 2,89E+05
3,29E+07 2,76E+05
2,82E+07 5,91E+05
2,92E+07 1,60E+05
1,04E+07 1,73E+05
2,25E+08 4,85E+06
8,45E+06 1,61E+05
2,62E+07 5,89E+05
2,83E+08 5,24E+06
2,44E+07 4,49E+05
2,39E+07 1,92E+05
4,07E+08 2,85E+06
4,15E+07 3,25E+05
2,93E+07 1,71E+05
2,52E+07 1,56E+05
3,69E+07 6,24E+05
1,84E+09 3,12E+07
1,85E+07 2,23E+05
6,92E+06 1,55E+05
2,03E+07 2,09E+05
2,71E+09 3,37E+07
1,23E+07 1,61E+05
1,43E+07 2,34E+05
1,25E+07 1,68E+05
6,51E+08 5,93E+06
1,63E+08 1,17E+06
1,76E+07 1,59E+05
1,36E+07 1,64E+05
1,82E+08 1,10E+06
8,02E+06 1,82E+05
2,94E+07 1,85E+05

11029
11030
11031
11032
11033
11034
11035
11036
11037
11038
11039
11040
11041
11042
11043
11044
11045
11046
11047
11048
11049
11050
11051
11052
11053
11054
11055
11056
11057
11058
11059
11060
11061
11062
11063
11064
11065
11066
11067
11068
11069
11070
11071
11072
11073
11074
11075
11076
11077
11078
11079
11080
11081
11082
11083
11084
11085
11086
11087
11088
11089
11090
11091
11092
11093
11094
11095
11096
11097
11098
11099
11100
11101
11102
11103
11104

2,88
2,80
2,80
2,79
2,77
2,77
2,77
2,76
2,73
2,73
2,73
2,65
2,61
2,61
2,57
2,53
2,45
2,45
2,43
2,42
2,41
2,39
2,32
2,31
2,17
2,13
1,93
1,90
1,89
1,87
1,87
1,85
1,82
1,82
1,72
1,70
1,68
1,68
1,67
1,67
1,23
3,62
3,61
3,61
3,59
3,28
3,25
3,25
3,22
2,94
2,75
2,61
2,61
2,61
2,61
2,61
2,60
2,56
2,54
2,54
2,53
2,53
2,52
2,52
2,28
227
2,26
2,05
1,90
1,87
1,53
1,53
1,52
1,51
1,49
1,48

8,96 41,74
3,45 41,74
0,76 41,74
2,80 41,74
4,79 41,74
2,10 41,74
1,41 41,74
3,10 41,74
1,93 41,74
1,67 41,74
0,98 41,74
3,01 41,74
7,09 41,74
4,62 41,74
3,27 41,74
2,84 41,74
7,87 41,74
2,45 41,74
3,23 41,74
2,80 41,74
4,10 41,74
3,01 41,74
3,06 41,74
2,67 41,74
2,80 41,74
2,84 41,74
3,01 41,74
0,93 41,74
8,05 41,74
1,89 41,74
0,80 41,74
4,10 41,74
7,79 41,74
1,80 41,74
2,80 41,74
3,01 41,74
7,74 41,74
4,10 41,74
8,05 41,74
0,89 41,74
4,10 41,74
4,40 41,20
8,57 41,20
2,54 41,20
3,58 41,20
2,54 41,20
7,61 41,20
0,93 41,20
9,17 41,20
7,61 41,20
2,06 41,20
7,66 41,20
2,62 41,20
2,06 41,20
1,50 41,20
0,93 41,20
1,93 41,20
2,23 41,20
4,79 41,20
3,62 41,20
8,57 41,20
7,66 41,20
4,40 41,20
1,37 41,20
2,45 41,20
2,28 41,20
2,58 41,20
1,37 41,20
7,66 41,20
3,01 41,20
7,66 41,20
1,89 41,20
0,93 41,20
1,50 41,20
1,11 41,20
5,70 41,20

8,08E+06 2,1 1E+05
8,78E+06 2,24E+05
2,07E+07 3,75E+05
3,87E+09 6,05E+07
9,94E+07 1,78E+06
1,48E+07 2,87E+05
6,86E+07 1,13E+06
6,63E+07 5,51E+05
1,92E+07 2,69E+05
5,22E+07 8,68E+05
2,91E+07 6,74E+05
1,46E+08 2,16E+06
1,57E+07 3,10E+05
3,00E+07 4,47E+05
4,32E+07 4,55E+05
8,63E+07 5,60E+05
1,12E+07 2,60E+05
4,09E+08 5,80E+06
2,50E+07 3,69E+05
5,44E+07 5,34E+05
8,75E+06 2,64E+05
1,25E+07 2,29E+05
1,19E+07 2,37E+05
2,90E+07 2,36E+05
1,61E+07 2,43E+05
1,37E+07 2,18E+05
2,10E+07 3,70E+05
3,28E+07 3,50E+05
2,11E+07 4,36E+05
4,18E+08 5,00E+06
3,06E+07 3,77E+05
1,70E+07 2,01E+05
2,33E+07 5,45E+05
4,15E+08 5,66E+06
1,44E+07 2,23E+05
5,39E+07 1,62E+06
1,91E+07 3,18E+05
1,17E+07 2,68E+05
7,50E+06 2,02E+05
2,51E+07 3,50E+05
7,25E+06 2,29E+05
1,51E+07 2,18E+05
1,70E+07 3,28E+05
1,76E+07 3,48E+05
1,10E+08 1,67E+06
4,24E+07 4,96E+05
1,56E+07 2,69E+05
8,08E+06 2,04E+05
1,52E+07 2,08E+05
7,80E+06 2,03E+05
2,04E+07 2,17E+05
1,25E+07 2,04E+05
1,94E+09 3,29E+07
1,11E+07 2,00E+05
8,72E+06 2,35E+05
1,74E+07 3,66E+05
8,01E+06 2,30E+05
2,03E+07 2,29E+05
1,66E+07 2,51E+05
2,74E+07 5,04E+05
1,55E+07 2,09E+05
1,64E+07 3,33E+05
2,04E+07 3,65E+05
1,18E+07 2,87E+05
2,80E+07 2,03E+05
1,32E+08 1,51E+06
2,70E+07 2,99E+05
2,77E+07 3,99E+05
2,22E+07 4,16E+05
1,99E+07 3,61E+05
9,13E+06 2,28E+05
3,75E+07 5,51E+05
2,83E+07 4,12E+05
4,14E+08 3,97E+06
2,35E+07 2,49E+05
7,97E+06 2,18E+05
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3,00
3,00
3,00
3,00
3,30
3,18
2,57
2,56
2,41
4,44
3,17
3,16
2,55
2,51
1,81
1,81
2,28
2,28
2,23
2,11
2,04
2,28
2,28
0,94
2,48
2,37
2,37
2,35
2,35
2,33
227
2,11
2,04
2,01
1,88
1,77
1,72
1,67
1,57
1,46
1,40
1,30
1,16
1,13
1,08
1,05
0,99
2,25
2,11
1,91
1,91
5,32
2,74
2,23
2,01
2,01
2,01
1,78
1,78
5,33
347
2,74
2,21
2,09
2,09
1,68
2,10
1,44
3,41
3,19
3,03
2,18
2,14
1,86
1,64
4,52

8,60 37,30
7,13 37,30
3,05 37,30
0,88 37,30
3,31 37,06
2,61 37,06
3,22 37,06
7,82 37,06
2,70 37,06
4,44 36,81
7,56 36,81
3,13 36,81
2,53 36,81
0,88 36,81
1,83 36,81
0,70 36,81
8,08 36,56
7,04 36,56
8,08 36,56
2,09 36,56
0,88 36,56
7,91 36,32
2,27 36,32
2,27 36,32
2,87 36,07
8,78 36,07
6,95 36,07
7,99 36,07
2,35 36,07
8,34 36,07
8,43 36,07
0,79 36,07
0,79 36,07
2,01 36,07
227 36,07
2,27 36,07
2,27 36,07
2,27 36,07
2,27 36,07
2,27 36,07
2,27 36,07
2,27 36,07
2,35 36,07
2,27 36,07
2,27 36,07
2,27 36,07
2,27 36,07
4,09 35,82
7,65 35,82
1,92 35,33
0,88 35,33
3,31 35,08
2,87 35,08
8,95 35,08
8,08 35,08
2,01 35,08
0,96 35,08
1,83 35,08
0,70 35,08
4,00 34,84
3,48 34,84
2,61 34,84
0,79 34,84
9,47 34,84
0,70 34,84
1,66 34,84
0,96 34,59
1,48 34,59
3,39 34,34
3,22 34,34
1,83 34,34
2,18 34,34
2,18 34,34
3,05 34,34
2,09 34,34
7,91 34,10

3,12E+07 5,85E+05
2,70E+07 5,14E+05
4,65E+08 7,02E+06
2,06E+07 4,66E+05
6,53E+07 1,43E+06
5,44E+07 1,41E+06
5,35E+07 1,34E+06)
1,20E+07 3,82E+05
1,27E+07 5,88E+05
2,26E+07 4,03E+05
2,06E+07 4,20E+05
4,08E+08 1,14E+07
4,62E+08 1,11E+07
4,42E+07 9,64E+05
2,40E+08 5,40E+06
4,29E+07 8,57E+05
4,80E+07 5,73E+05
2,86E+07 3,87E+05
4,86E+07 5,76E+05
6,21E+08 1,07E+07
2,61E+07 3,86E+05
4,36E+07 4,94E+05
3,31E+09 6,04E+07
3,18E+07 3,97E+05
2,22E+07 4,55E+05
1,62E+07 4,21E+05
2,06E+07 4,35E+05
3,83E+07 7,17E+05
3,00E+09 7,6 1E+07
3,94E+07 5,72E+05
3,66E+07 3,91E+05
3,37E+07 6,97E+05
3,03E+07 3,96E+05
5,09E+08 8,14E+06
1,15E+08 1,09E+06
9,74E+07 1,02E+06
8,77E+07 8,40E+05
7,54E+07 8,01E+05
6,54E+07 7,49E+05
4,67E+07 5,93E+05
3,82E+07 4,00E+05
3,40E+07 3,84E+05
3,66E+07 4,60E+05
4,48E+07 4,66E+05
4,51E+07 4,47E+05
4,54E+07 4,52E+05
4,14E+07 5,05E+05
2,24E+07 4,10E+05
1,46E+07 4,43E+05
2,08E+08 4,45E+06
4,66E+07 7,87E+05
3,54E+06 3,90E+05
5,60E+07 7,45E+05
2,95E+07 4,86E+05
2,30E+07 4,74E+05
4,19E+08 6,86E+06
3,59E+07 6,04E+05
2,73E+08 4,57E+06)
5,29E+07 1,01E+06)
1,24E+07 3,86E+05
1,88E+07 4,13E+05
3,72E+07 4,99E+05
2,43E+07 4,71E+05
1,77E+07 4,30E+05
3,76E+07 7,32E+05
3,68E+08 5,57E+06
2,45E+07 4,65E+05
7,63E+07 2,00E+06)
1,69E+07 4,17E+05
5,13E+07 9,56E+05
2,71E+07 6,49E+05
8,36E+08 9,32E+06)
6,90E+08 8,68E+06)
1,89E+07 5,26E+05
5,15E+07 4,95E+05
1,55E+07 4,48E+05

224
224
2,20
2,10
2,01
2,00
223
2,09
2,01
1,90
1,89
1,63
221
2,20
2,20
2,09
2,00
2,00
1,76
1,75
1,65

1,72

2,23 3581
2,02 35,81
2,58 35,81
7,61 35,81
2,02 35,81
1,63 35,81
3,97 35,27
0,72 35,27
0,80 35,27
0,85 35,27
5,23 35,27
1,02 35,27
8,96 34,73
1,32 34,73
0,80 34,73
9,52 34,73
8,09 34,73
4,75 34,73
0,72 34,73
7,83 34,73
0,89 34,73
1,63 34,73
0,80 34,73
1,67 34,73
1,41 34,73
0,85 34,73
1,80 34,19
3,01 34,19
1,93 34,19
2,45 34,19
1,97 34,19
7,79 34,19
2,36 34,19
3,01 34,19
2,67 33,65
0,93 33,65
3,10 33,65
7,61 33,65
2,54 33,65
2,23 33,65
427 33,65
0,85 33,65
2,32 33,65
7,01 33,65
9,22 33,65
0,85 33,65
1,15 33,65
1,11 33,65
0,85 33,65
0,67 33,65
3,10 33,11
2,62 33,11
2,45 33,11
2,02 33,11
2,06 33,11
9,22 33,11
9,22 33,11
1,80 33,11
1,45 33,11
8,48 33,11
1,67 33,11
1,71 33,11
1,67 33,11
0,89 33,11
0,89 33,11
1,19 33,11
0,93 33,11
1,63 33,11
1,84 33,11
1,06 33,11
1,37 33,11
2,19 32,57
8,05 32,57
9,48 32,57
4,06 32,57
1,71 32,57

2,88E+09 3,32E+07
4,61E+08 2,45E+06
4,01E+07 1,79E+05
9,03E+06 1,68E+05
5,58E+08 4,24E+06
3,96E+07 2,05E+05
1,11E+07 2,06E+05
6,26E+07 5,15E+05
5,78E+07 3,30E+05
7,22E+07 5,11E+05
9,81E+06 1,67E+05
2,47E+07 1,66E+05
1,98E+07 2,81E+05
1,95E+07 1,68E+05
3,77E+07 3,07E+05
5,77E+06 1,62E+05
1,52E+07 2,70E+05
1,89E+07 1,60E+05
5,68E+07 5,15E+05
1,20E+07 1,89E+05
3,07E+07 2,00E+05
4,75E+08 2,65E+06
2,93E+07 2,43E+05
7,30E+07 3,78E+05
1,34E+08 1,08E+06
2,54E+07 1,76E+05
2,53E+07 2,87E+05
9,49E+07 1,49E+06
1,17E+07 1,56E+05
1,53E+07 1,85E+05
1,13E+07 1,96E+05
1,96E+07 2,01E+05
2,79E+07 1,65E+05
1,47E+07 2,03E+05
8,50E+06 1,72E+05
1,53E+07 2,05E+05
1,18E+07 1,96E+05
7,54E+06 1,55E+05
5,86E+08 8,18E+06
4,83E+07 4,72E+05
7,54E+06 1,59E+05
2,36E+07 2,58E+05
1,22E+09 1,11E+07
6,90E+06 1,65E+05
1,42E+07 1,64E+05
9,28E+07 5,97E+05
2,85E+07 2,14E+05
3,49E+07 2,73E+05
3,10E+07 1,61E+05
1,67E+07 1,58E+05
1,15E+08 1,23E+06
1,83E+08 1,02E+06
1,69E+09 3,46E+07
4,03E+07 6,20E+05
2,15E+09 2,55E+07
1,62E+07 1,64E+05
1,76E+07 1,72E+05
2,32E+09 2,15E+07
1,25E+08 1,19E+06
1,52E+07 2,34E+05
1,58E+09 1,76E+07
1,03E+08 9,44E+05
5,82E+07 3,58E+05
3,72E+07 2,27E+05
3,56E+07 2,28E+05
6,67E+07 6,02E+05
3,85E+07 2,01E+05
3,06E+07 2,16E+05
1,92E+07 1,65E+05
8,14E+07 9,61 E+05
2,17E+07 1,60E+05
1,98E+07 3,80E+05
1,71E+07 1,57E+05
7,72E+06 1,97E+05
1,84E+07 1,72E+05
2,02E+09 1,62E+07

11105
11106
11107
11108
11109
11110
11111
11112
11113
11114
11115
11116
11117
11118
11119
11120
11121
11122
11123
11124
11125
11126
11127
11128
11129
11130
11131
11132
11133
11134
11135
11136
11137
11138
11139
11140
11141
11142
11143
11144
11145
11146
11147
11148
11149
11150
11151
11152
11153
11154
11155
11156
11157
11158
11159
11160
11161
11162
11163
11164
11165
11166
11167
11168
11169
11170
11171
11172
11173
11174
11175
11176
11177
11178
11179
11180

1,48
1,47
3,59
3,06
3,02
2,61
2,61
2,05
2,04
2,04
1,36
1,34
1,34
1,34
1,34
3,09
3,03
3,03
3,03
3,03
3,01
2,99
2,97
2,97
2,95
2,95
2,94
2,94
2,94
2,94
2,80
2,80
2,75
2,73
1,41
1,41
1,40
1,40
1,40
0,99
3,73
3,32
3,29
3,29
3,29
3,29
3,20
3,09
3,02
2,99
2,94
2,87
2,87
2,86
2,84
2,84
2,82
2,77
2,77
2,76
2,73
2,38
2,24
2,24
2,23
0,97
0,96
3,24
3,18
3,18
3,10
3,02
2,76
2,75
2,64
2,60

0,72 41,20
9,13 41,20
4,45 40,66
4,01 40,66
4,01 40,66
8,09 40,66
4,40 40,66
0,85 40,66
7,40 40,66
2,02 40,66
2,06 40,66
4,14 40,66
2,23 40,66
1,32 40,66
0,85 40,66
4,62 40,12
9,04 40,12
8,31 40,12
4,49 40,12
1,02 40,12
4,45 40,12
1,84 40,12
3,71 40,12
2,97 40,12
7,57 40,12
3,93 40,12
9,04 40,12
8,31 40,12
7,31 40,12
4,40 40,12
8,35 40,12
4,79 40,12
7,31 40,12
7,79 40,12
4,19 40,12
0,67 40,12
7,31 40,12
1,41 40,12
0,89 40,12
2,23 40,12
3,71 39,58
2,88 39,58
7,57 39,58
4,79 39,58
4,58 39,58
3,27 39,58
2,75 39,58
3,10 39,58
3,01 39,58
7,05 39,58
7,87 39,58
4,62 39,58
3,32 39,58
7,57 39,58
3,49 39,58
0,85 39,58
4,36 39,58
7,57 39,58
4,49 39,58
7,09 39,58
9,87 39,58
2,36 39,58
6,61 39,58
0,89 39,58
2,23 39,58
6,61 39,58
0,93 39,58
3,23 39,04
4,19 39,04
3,19 39,04
8,70 39,04
4,19 39,04
3,27 39,04
2,75 39,04
3,06 39,04
2,58 39,04

5,36E+07 7,17E+05
1,10E+07 3,16E+05
9,80E+06 2,22E+05
1,46E+07 2,95E+05
1,38E+07 2,36E+05
9,13E+06 2,62E+05
1,64E+07 2,01E+05
2,85E+07 3,10E+05
1,44E+07 2,65E+05
2,28E+08 2,15E+06
2,42E+07 4,45E+05
1,42E+07 2,75E+05
1,60E+07 2,54E+05
2,23E+08 3,15E+06
4,68E+07 5,02E+05
1,97E+07 2,05E+05
2,93E+07 3,72E+05
1,21E+07 2,10E+05
1,82E+07 2,45E+05
1,45E+07 2,69E+05
1,80E+07 2,40E+05
2,72E+07 2,57E+05
2,65E+07 4,44E+05
3,58E+09 9,51E+06
1,39E+07 2,08E+05
3,40E+07 4,29E+05
2,52E+07 3,65E+05
1,85E+07 2,90E+05
2,54E+07 3,11E+05
1,38E+07 2,01E+05
9,45E+06 2,18E+05
5,89E+07 3,30E+05
2,42E+07 4,15E+05
1,37E+07 2,77E+05
9,39E+06 2,74E+05
4,95E+07 7,16E+05
2,38E+07 5,60E+05
2,66E+08 3,85E+06
5,14E+07 6,73E+05
1,11E+07 2,77E+05
6,07E+07 1,03E+06
4,94E+07 8,82E+05
5,07E+06 2,41E+05
1,78E+07 3,55E+05
1,05E+07 3,72E+05
3,56E+08 5,54E+06
2,52E+07 2,17E+05
1,26E+09 1,11E+07
1,82E+09 7,77E+06
2,89E+07 4,41E+05
1,83E+07 2,66E+05
1,57E+07 2,63E+05
5,23E+07 8,17E+05
1,85E+07 3,62E+05
1,58E+07 2,29E+05
1,39E+07 2,60E+05
2,87E+07 2,64E+05
2,57E+07 3,59E+05
3,20E+07 3,66E+05
1,83E+07 2,06E+05
9,22E+06 2,03E+05
5,49E+07 3,79E+05
1,75E+07 2,98E+05
3,09E+07 4,59E+05
1,40E+08 1,94E+06
1,18E+07 2,64E+05
5,66E+07 1,08E+06
4,19E+08 3,05E+06
1,45E+07 2,39E+05
5,60E+08 4,73E+06
1,89E+07 3,06E+05
2,20E+07 3,12E+05
4,75E+07 5,14E+05
2,34E+09 1,95E+07
1,86E+07 2,02E+05
4,89E+08 2,51E+06
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N

HC

H C

Integral Intens.

HC

H C

Integral Intens.

N. HC H C

Integral Intens.

6069
6070
6071
6072
6073
6074
6075
6076
6077
6078
6079
6080
6081
6082
6083
6084
6085
6086
6087
6088
6089
6090
6091
6092
6093
6094
6095
6096
6097
6098
6099
6100
6101
6102
6103
6104
6105
6106
6107
6108
6109
6110
6111
6112
6113
6114
6115
6116
6117
6118
6119
6120
6121
6122
6123
6124
6125
6126
6127
6128
6129
6130
6131
6132
6133
6134
6135
6136
6137
6138
6139
6140
6141
6142
6143
6144

3,30
3,02
3,00
2,23
1,94
3,00
2,57
2,56
2,52
2,34
1,86
1,66
3,10
2,88
2,77
2,71
2,44
237
2,05
1,92
1,92
1,90
1,90
1,87
1,82
1,77
1,72
1,60
1,35
112
331
3,08
2,70
2,44
1,68
1,35
1,32
127
1,22
1,13
L1l
1,10
1,07
0,44
452
2,44
2,14
1,69
1,36
1,20
0,99
5,36
4,58
4,43
3,21
2,00
1,74
1,46
1,35
1,01
2,08
2,08
1,45
3,33
2,94
2,86
2,77
2,19
1,92
2,76
2,38
2,20
2,20
2,00
1,96
1,86

3,31 34,10
3,05 34,10
0,96 34,10
2,27 34,10
7,82 34,10
0,53 33,85
7,65 33,85
2,53 33,85
2,53 33,85
2,35 33,85
2,35 33,85
2,35 33,85
2,70 33,60
2,87 33,60
2,79 33,60
3,13 33,60
6,87 33,60
0,88 33,60
2,09 33,60
9,21 33,60
2,44 33,60
1,40 33,60
0,88 33,60
8,86 33,60
1,83 33,60
2,44 33,60
2,44 33,60
1,14 33,60
1,83 33,60
1,66 33,60
3,31 33,36
3,05 33,36
2,70 33,36
7,82 33,36
1,66 33,36
2,01 33,36
1,83 33,36
1,83 33,36
1,75 33,36
1,83 33,36
1,14 33,36
7,99 33,36
1,75 33,36
0,44 33,36
4,52 33,11
2,44 33,11
2,18 33,11
8,51 33,11
1,40 33,11
1,22 33,11
1,75 33,11
4,09 32,86
0,79 32,86
4,44 32,86
3,22 32,86
0,79 32,86
1,75 32,86
1,75 32,86
1,75 32,86
1,22 32,86
8,08 32,62
2,09 32,62
1,48 32,62
3,31 32,37
2,96 32,37
2,87 32,37
2,18 32,37
2,79 32,37
0,96 32,37
2,79 32,12
2,01 32,12
9,21 32,12
5,04 32,12
8,43 32,12
747 32,12
7,39 32,12

2,92E+07 7,09E+05
2,56E+08 4,41E+06
1,74E+07 4,17E+05
9,31E+08 1,64E+07
1,30E+07 4,32E+05
1,50E+07 3,92E+05
2,03E+07 4,59E+05
9,35E+08 1,75E+07
1,24E+09 1,80E+07
1,21E+09 2,10E+07
6,63E+07 7,21E+05
3,91E+07 4,6 1E+05
2,55E+07 7,75E+05
7,69E+07 1,27E+06)
1,07E+08 2,02E+06
3,94E+07 6,86E+05
2,81E+07 4,58E+05
2,36E+07 4,18E+05
1,55E+09 3,36E+07
2,01E+07 4,21E+05
6,50E+07 6,78E+05
2,82E+07 3,93E+05
6,74E+07 9,65E+05
1,69E+07 4,12E+05
1,58E+09 3,19E+07
5,15E+07 4,82E+05
4,39E+07 5,37E+05
2,03E+07 4,85E+05
7,39E+07 7,03E+05
5,63E+07 6,51E+05
2,86E+07 5,72E+05
2,30E+08 4,25E+06
2,12E+08 4,78E+06
3,32E+07 5,67E+05
1,35E+09 2,47E+07
5,94E+07 5,92E+05
8,00E+07 6,94E+05
7,52E+07 6,57E+05
6,73E+07 6,23E+05
6,47E+07 5,53E+05
6,93E+07 1,75E+06
1,72E+07 3,88E+05
5,73E+07 5,08E+05
1,33E+07 4,67E+05
1,95E+07 4,53E+05
2,34E+09 7,03E+07
7,40E+08 8,29E+06)
4,45E+07 6,87E+05
7,30E+07 1,52E+06
3,22E+07 1,23E+06
4,36E+07 4,32E+05
7,16E+06 4,06E+05
1,86E+07 3,80E+05
1,60E+07 4,10E+05
4,44E+07 8,27E+05
3,88E+07 6,89E+05
1,69E+09 2,48E+07
1,56E+08 2,19E+06,
8,00E+07 7,53E+05
2,61E+07 3,94E+05
3,21E+07 4,87E+05
1,51E+09 2,10E+07
3,80E+08 8,10E+06)
2,07E+07 4,19E+05
7,70E+07 9,27E+05
8,23E+07 1,13E+06
1,47E+07 7,51E+05
5,20E+07 1,02E+06)
4,59E+07 7,00E+05
2,21E+08 5,14E+06
8,83E+06 9,58E+05
3,08E+07 5,32E+05
1,52E+07 3,83E+05
5,30E+07 7,69E+05
4,83E+07 6,28E+05
4,60E+07 5,63E+05

1,44
1,42
1,25
1,22
1,16
2,76
2,75
2,54
2,47
2,36
2,36
2,20
2,19
2,17
2,17
2,08
2,02
2,00
1,98
1,98
1,97

1,94

1,45 32,57
9,95 32,57
1,93 32,57
1,58 32,57
0,89 32,57
0,80 32,04
2,75 32,04
2,19 32,04
2,06 32,04
4,45 32,04
1,97 32,04
0,85 32,04
9,22 32,04
2,71 32,04
2,19 32,04
4,36 32,04
2,67 32,04
4,45 32,04
8,39 32,04
3,93 32,04
2,32 32,04
1,58 32,04
7,53 32,04
8,00 32,04
4,32 32,04
3,97 32,04
2,06 32,04
0,80 32,04
8,13 32,04
0,76 32,04
0,85 32,04
1,41 32,04
0,80 32,04
4,84 31,50
1,93 31,50
1,97 31,50
2,36 31,50
4,36 31,50
0,93 31,50
2,28 31,50
1,89 31,50
8,91 31,50
2,62 31,50
2,23 31,50
4,40 31,50
8,87 31,50
1,28 31,50
3,88 31,50
2,54 31,50
8,13 31,50
7,74 31,50
0,89 31,50
8,52 31,50
0,89 31,50
8,91 31,50
7,31 31,50
1,93 31,50
8,74 31,50
8,35 31,50
3,84 31,50
7,79 31,50
4,06 31,50
8,96 31,50
2,23 31,50
8,26 31,50
3,27 31,50
0,85 31,50
4,84 30,96
3,14 30,96
3,06 30,96
1,67 30,96
2,62 30,96
1,63 30,96
2,49 30,96
4,71 30,96
2,88 30,96

4,03E+08 5,53E+06
4,19E+06 1,60E+05
1,90E+07 2,01E+05
3,11E+07 1,79E+05
4,33E+07 2,25E+05
8,69E+06 1,56E+05
1,02E+08 1,88E+06
3,10E+07 2,12E+05
2,84E+07 3,11E+05
2,09E+07 2,45E+05
1,27E+08 1,28E+06
9,21E+07 8,72E+05
1,39E+07 2,07E+05
3,60E+07 3,98E+05
1,39E+09 1,23E+07
2,04E+07 1,72E+05
2,21E+07 1,71E+05
2,30E+07 1,94E+05
3,41E+07 2,38E+05
3,02E+07 2,98E+05
1,40E+08 1,40E+06
1,32E+08 6,63E+05
2,29E+07 2,89E+05
3,10E+07 3,46E+05
2,75E+07 1,95E+05
2,70E+07 2,13E+05
1,02E+08 4,38E+05
4,86E+07 4,66E+05
1,40E+07 2,02E+05
3,56E+07 1,88E+05
4,26E+07 2,09E+05
2,87E+07 3,42E+05
1,87E+08 2,14E+06
9,28E+06 1,68E+05
3,48E+07 3,89E+05
3,29E+07 2,14E+05
9,58E+08 8,61E+06
3,38E+07 3,80E+05
4,46E+07 4,90E+05
1,20E+09 1,32E+07
1,73E+08 1,42E+06
1,67E+07 1,66E+05
3,13E+07 2,42E+05
1,31E+09 1,24E+07
4,14E+07 4,10E+05
1,09E+07 2,17E+05
1,36E+07 1,71E+05
1,73E+07 1,73E+05
4,32E+07 2,73E+05
2,33E+07 2,80E+05
1,31E+07 1,96E+05
8,63E+07 6,28E+05
2,78E+07 3,61E+05
6,37E+07 3,16E+05
1,87E+07 2,06E+05
1,75E+07 1,65E+05
3,38E+09 2,85E+07
2,10E+07 2,84E+05
5,10E+07 3,92E+05
4,14E+07 3,50E+05
5,14E+07 4,95E+05
5,01E+07 3,79E+05
1,85E+07 2,00E+05
1,43E+08 1,10E+06
1,93E+07 1,79E+05
2,07E+07 1,58E+05
5,21E+07 3,58E+05
1,23E+07 1,81E+05
1,97E+08 1,94E+06
2,32E+08 2,56E+06
2,24E+07 2,00E+05
4,59E+08 7,55E+06
7,17E+06 1,75E+05
9,84E+08 2,18E+07
1,76E+07 1,73E+05
2,24E+07 2,12E+05

11181 2,53 2,54 39,04
11182 2,24 1,84 39,04
11183 1,74 9,13 39,04
11184 1,72 9,30 39,04
11185 1,72 4,01 39,04
11186 1,72 1,71 39,04
11187 1,72 0,76 39,04
11188 1,56 0,85 39,04
11189 3,25 8,61 38,50
11190 3,12 2,10 38,50
11191 2,94 4,92 38,50
11192 2,94 2,93 38,50
11193 2,86 2,84 38,50
11194 2,73 8,61 38,50
11195 2,13 1,80 38,50
11196 2,02 4,19 38,50
11197 2,01 7,44 38,50
11198 2,01 2,02 38,50
11199 2,01 1,19 38,50
11200 1,87 1,89 38,50
11201 1,56 7,05 38,50
11202 1,56 0,63 38,50
11203 1,55 1,54 38,50
11204 1,55 1,19 38,50
11205 3,43 2,80 37,96
11206 3,42 3,41 37,96
11207 3,09 2,75 37,96
11208 2,86 4,79 37,96
11209 2,86 4,32 37,96
11210 2,77 4,79 37,96
11211 2,77 4,32 37,96
11212 2,77 3,45 37,96
11213 2,76 6,92 37,96
11214 2,00 2,75 37,96
11215 1,98 8,52 37,96
11216 1,98 8,18 37,96
11217 1,98 7,79 37,96
11218 1,98 4,45 37,96
11219 1,98 4,01 37,96
11220 1,98 2,58 37,96
11221 1,98 0,89 37,96
11222 1,97 1,63 37,96
11223 3,03 8,61 37,43
11224 3,02 4,40 37,43
11225 3,02 3,01 37,43
11226 3,02 0,85 37,43
11227 3,01 7,18 37,43
11228 3,01 1,02 37,43
11229 2,76 4,62 37,43
11230 2,76 2,02 37,43
11231 2,23 1,80 37,43
11232 1,83 2,15 37,43
11233 0,73 4,84 37,43
11234 3,20 2,58 36,89
11235 3,18 7,57 36,89
11236 3,19 36,89
11237 2,23 36,89
11238 4,58 36,89
11239 3,19 36,89
11240 2,58 36,89
11241 5,70 36,89
11242 0,89 36,89
11243 9,17 36,89
11244 8,22 36,89
11245 8,09 36,89
11246 6,61 36,89
11247 1,84 36,89
11248 1,41 36,89
11249 0,76 36,89
11250 2,36 36,35
11251 2,32 36,35
11252 2,32 36,35
11253 2,88 36,35
11254 8,83 36,35
11255 4,06 36,35
11256 2,41 36,35

1,83
1,83
2,73
2,67
2,53
2,46
2,39
2,39
2,39

2,08E+08 1,57E+06
1,84E+07 2,10E+05
2,06E+07 3,84E+05
1,61E+07 2,82E+05
1,09E+07 2,03E+05
2,97E+08 4,23E+06
5,98E+07 8,70E+05
2,00E+07 2,65E+05
9,16E+06 2,33E+05
1,29E+07 2,23E+05
1,97E+07 3,37E+05
1,15E+09 1,41E+07
1,51E+09 1,82E+07
1,70E+07 3,04E+05
1,90E+07 2,10E+05
1,76E+07 3,32E+05
2,53E+07 5,24E+05
8,64E+08 1,30E+07
1,78E+07 2,92E+05
9,15E+08 1,41E+07
1,70E+07 3,98E+05
1,81E+07 3,39E+05
1,13E+08 2,00E+06
1,48E+07 2,00E+05
1,48E+07 3,04E+05
8,29E+07 1,65E+06
2,99E+07 2,13E+05
1,57E+07 3,29E+05
8,32E+06 2,67E+05
3,24E+07 4,15E+05
2,23E+07 3,41E+05
2,26E+07 2,83E+05
9,84E+06 2,03E+05
2,80E+07 3,61E+05
2,60E+07 4,83E+05
2,52E+07 3,59E+05
5,21E+07 9,31E+05
2,06E+07 2,69E+05
1,88E+07 4,25E+05
1,47E+07 2,02E+05
1,50E+08 2,07E+06
3,07E+07 2,97E+05
1,67E+07 2,90E+05
9,74E+06 2,09E+05
4,30E+08 3,47E+06
1,67E+07 3,03E+05
1,66E+07 2,54E+05
1,26E+07 2,40E+05
1,52E+07 2,64E+05
2,59E+07 3,45E+05
2,44E+07 3,34E+05
3,01E+07 2,49E+05
5,14E+06 2,41E+05
4,54E+07 1,09E+06
1,08E+07 3,01E+05
3,21E+08 7,48E+06
2,36E+07 2,48E+05
1,54E+07 2,66E+05
4,92E+07 1,04E+06
3,59E+08 8,15E+06
1,28E+07 2,66E+05
3,81E+07 7,28E+05
8,57E+06 2,22E+05
1,93E+07 2,78E+05
2,84E+07 4,36E+05
1,89E+07 3,00E+05
5,19E+08 3,98E+06
1,76E+07 2,29E+05
5,28E+07 6,71E+05
2,54E+07 2,61E+05
3,50E+07 3,41E+05
8,70E+07 7,04E+05
1,34E+07 2,05E+05
8,13E+06 2,52E+05
1,58E+07 3,82E+05
2,37E+09 5,20E+07
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N

HC
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HC H C

Integral Intens.

N. HC H C

Integral Intens.

6145
6146
6147
6148
6149
6150
6151

0,99
2,53
221
2,18
2,13
2,00
1,99
1,97
1,97
1,92
1,91
1,91
1,46
0,93
0,92
0,00
2,35
235
221
2,16
2,05
2,00
1,81
1,45
1,45
1,29
1,05
0,89
0,64
0,55
0,40
3,30
3,17
2,32
2,28
2,28
227
227
2,08
2,08
1,95
1,95
1,94
1,94
1,92
1,91
1,87
1,82
1,60
1,57
1,38
1,34
1,22
1,19
1,15
1,08
0,96
0,87

2,55
2,49
1,92
1,90
1,87
1,82
1,82
1,66
0,92

1,92 32,12
2,87 31,88
0,79 31,88
2,18 31,88
1,66 31,88
3,92 31,88
8,95 31,88
2,35 31,88
2,01 31,88
7,56 31,88
8,34 31,88
8,08 31,88
0,88 31,88
1,92 31,88
1,48 31,88
1,92 31,88
4,44 31,63
2,35 31,63
4,44 31,63
8,17 31,63
2,53 31,63
8,08 31,63
435 31,63
1,92 31,63
1,48 31,63
1,92 31,63
1,92 31,63
0,88 31,63
1,92 31,63
1,92 31,63
1,92 31,63
3,31 31,39
4,78 31,39
0,96 31,39
8,69 31,39
1,83 31,39
4,44 31,39
2,27 31,39
8,51 31,39
0,88 31,39
1,48 31,39
0,88 31,39
8,78 31,39
3,83 31,39
1,92 31,39
8,43 31,39
2,27 31,39
2,27 31,39
0,88 31,39
1,92 31,39
1,92 31,39
1,92 31,39
1,92 31,39
1,92 31,39
1,92 31,39
1,92 31,39
1,92 31,39
1,92 31,39
1,92 31,39
1,92 31,39
3,13 31,14
3,05 31,14
2,96 31,14
2,87 31,14
2,79 31,14
2,01 31,14
2,61 31,14
3,05 31,14
2,53 31,14
7,30 31,14
7,82 31,14
7,30 31,14
8,43 31,14
1,83 31,14
2,27 31,14
1,92 31,14

6,20E+07 6,13E+05
9,27E+06 3,87E+05
1,04E+08 1,70E+06,
1,49E+09 2,46E+07
1,77E+07 4,19E+05
2,96E+07 4,49E+05
3,52E+07 4,75E+05
1,74E+08 2,59E+06,
2,88E+09 4,22E+07
5,54E+07 6,07E+05
9,05E+07 9,36E+05
4,85E+07 7,02E+05
3,81E+07 8,37E+05
5,65E+07 5,18E+05
4,56E+07 7,60E+05
3,15E+07 3,83E+05
2,95E+07 5,52E+05
1,12E+09 2,20E+07
5,87E+07 7,87E+05
4,45E+07 7,35E+05
6,27E+07 7,30E+05
3,59E+07 4,64E+05
2,40E+07 4,54E+05
1,43E+08 1,31E+06,
2,97E+08 6,08E+06)
1,08E+08 9,49E+05
7,28E+07 6,90E+05
1,77E+08 4,44E+06
5,10E+07 5,64E+05
4,40E+07 4,66E+05
3,49E+07 3,97E+05
3,55E+07 6,93E+05
2,07E+07 4,89E+05
4,67E+07 8,49E+05
2,25E+07 3,82E+05
4,02E+07 1,66E+06
6,01E+07 7,56E+05
1,50E+09 2,31E+07
4,04E+07 8,25E+05
5,31E+07 6,36E+05
9,84E+07 1,12E+06)
6,95E+07 1,24E+06)
5,50E+07 7,88E+05
3,88E+07 7,17E+05
3,25E+09 4,38E+07
9,49E+07 9,32E+05
2,51E+08 2,52E+06
2,13E+08 2,45E+06
3,86E+07 6,22E+05
1,79E+08 1,58E+06
1,24E+08 1,09E+06
1,17E+08 9,95E+05
1,01E+08 9,09E+05
9,60E+07 8,77E+05
8,85E+07 8,02E+05
7,86E+07 7,03E+05
6,25E+07 5,26E+05
5,81E+07 5,39E+05
5,32E+07 5,34E+05
3,73E+07 3,97E+05
3,09E+08 4,81 E+06)
3,36E+08 5,95E+06)
8,68E+07 1,15E+06)
6,53E+07 1,30E+06)
1,03E+08 2,00E+06
7,03E+06 4,61 E+05
6,98E+08 1,55E+07
1,99E+07 3,96E+05
1,47E+09 4,36E+07
5,10E+07 6,24E+05
5,19E+07 9,28E+05
4,40E+07 4,13E+05
6,18E+07 4,98E+05
2,14E+09 2,42E+07
9,62E+07 8,33E+05
6,38E+07 4,91E+05

9155
9156
9157

9159
9160

1,82 7,70 30,96
1,80 3,97 30,96
1,80 1,80 30,96
1,79 3,19 30,96
1,76 2,41 30,96
1,75 0,72 30,96
1,74 6,22 30,96
1,68 6,27 30,96
3,09 3,10 30,42
2,39 4,14 30,42
2,39 1,89 30,42
2,39 0,89 30,42
2,38 2,36 30,42
1,89 4,79 30,42
1,87 2,36 30,42
1,83 8,26 30,42
1,70 0,80 30,42
1,63 8,57 30,42
1,61 0,50 30,42
1,40 0,89 30,42
1,31 7,61 30,42
1,31 0,02 30,42
0,99 3,97 30,42
0,96 0,93 30,42
0,93 1,67 30,42
2,71 2,71 29,88
2,17 4,14 29,88
2,16 1,63 29,88
2,05 8,39 29,88
2,02 8,09 29,88
1,91 8,09 29,88
1,89-0,46 29,88
1,87 4,23 29,88
1,87 0,85 29,88
1,86 8,31 29,88
1,86 8,05 29,88
1,86 7,27 29,88
1,86 0,41 29,88
1,85 1,84 29,88
1,83 4,79 29,88
1,67 4,79 29,88
1,52 2,15 29,88
1,46 1,19 29,88
1,46 0,89 29,88
1,45 2,75 29,88
1,45 1,45 29,88
1,19 1,45 29,88
1,18 1,19 29,88
1,18 0,93 29,88
1,16 4,79 29,88
1,07 1,28 29,88
0,84 1,89 29,88
0,82 3,54 29,88
0,82 1,19 29,88
0,81 0,80 29,88
3,33 3,32 29,34
2,99 1,67 29,34
2,91 2,19 29,34
2,90 2,88 29,34
2,51 2,23 29,34
2,35 2,10 29,34
221 2,88 29,34
2,17 7,66 29,34
2,15 3,93 29,34
2,13 8,13 29,34
2,10 7,70 29,34
2,05 8,13 29,34
2,04 7,57 29,34
2,00 4,06 29,34
1,82 3,10 29,34
1,80 1,80 29,34
1,68 3,75 29,34
1,63 4,01 29,34
1,61 4,75 29,34
1,60 2,88 29,34
1,59 4,01 29,34

3,25E+07 2,43E+05
2,94E+07 1,81E+05
2,66E+09 1,65E+07
2,77E+07 1,84E+05
4,34E+07 2,63E+05
5,17E+07 3,05E+05
1,43E+07 1,55E+05
8,83E+06 2,12E+05
2,65E+08 2,35E+06
9,29E+06 1,55E+05
7,68E+07 9,47E+05
1,59E+07 1,85E+05
6,07E+08 4,68E+06
2,74E+07 1,94E+05
1,15E+08 7,85E+05
2,76E+07 1,58E+05
5,82E+07 3,00E+05
1,16E+07 2,03E+05
2,46E+07 2,06E+05
4,51E+07 1,96E+05
1,04E+07 2,11E+05
6,42E+06 1,83E+05
1,16E+07 1,84E+05
3,10E+08 2,88E+06
2,57E+07 2,27E+05
3,66E+07 2,78E+05
1,87E+07 1,64E+05
2,32E+07 2,29E+05
2,86E+07 2,82E+05
2,52E+07 2,29E+05
2,25E+07 2,39E+05
6,40E+06 1,61E+05
3,35E+07 3,27E+05
1,34E+08 1,25E+06
2,75E+07 1,65E+05
2,17E+07 2,05E+05
1,60E+07 1,81E+05
9,42E+06 1,90E+05
2,78E+09 1,95E+07
2,69E+07 2,84E+05
2,55E+07 2,13E+05
2,11E+07 1,61E+05
1,17E+08 7,87E+05
5,83E+07 3,40E+05
1,39E+07 1,91E+05
5,40E+08 4,99E+06
1,17E+08 1,05E+06
2,84E+08 3,45E+06
8,76E+07 4,65E+05
8,88E+06 2,20E+05
5,81E+07 2,58E+05
5,13E+07 7,63E+05
1,36E+07 1,61E+05
3,01E+07 2,22E+05
3,59E+08 4,41E+06
6,54E+07 9,08E+05
2,20E+07 7,38E+05
7,02E+06 1,59E+05
6,26E+07 1,30E+06
1,17E+07 1,70E+05
1,02E+08 6,59E+05
1,74E+07 2,56E+05
1,71E+07 1,72E+05
2,23E+07 1,80E+05
2,02E+07 2,71E+05
2,08E+07 1,59E+05
2,53E+07 2,38E+05
1,61E+07 1,81E+05
3,79E+07 2,72E+05
2,78E+07 3,18E+05
2,14E+09 1,85E+07
1,58E+07 1,88E+05
1,88E+07 1,90E+05
2,44E+07 3,25E+05
6,57E+07 6,12E+05
9,77E+06 1,72E+05

11257 2,39 1,76 36,35
11258 2,32 2,88 36,35
11259 2,31 1,58 36,35
11260 2,30 4,10 36,35
11261 2,30 2,28 36,35
11262 2,16 2,49 36,35
11263 2,15 2,15 36,35
11264 2,08 0,89 36,35
11265 2,07 8,78 36,35
11266 2,07 5,36 36,35
11267 2,07 4,79 36,35
11268 2,07 1,54 36,35
11269 2,39 2,97 35,81
11270 2,38 8,18 35,81
11271 2,35 8,39 35,81
11272 2,34 8,00 35,81
11273 2,34 2,75 35,81
11274 2,28 8,39 35,81
11275 2,27 4,79 35,81
11276 2,27 4,06 35,81
11277 2,27 2,97 35,81
11278 2,27 1,58 35,81
11279 2,17 2,58 35,81
11280 2,13 7,70 35,81
11281 2,13 4,84 3581
11282 2,13 0,76 35,81
11283 2,04 2,02 35,81
11284 2,02 4,79 35,81
11285 2,26 8,96 35,27
11286 2,04 8,09 35,27
11287 2,04 4,62 3527
11288 2,04 0,93 35,27
11289 1,94 5,27 35,27
11290 1,93 8,74 3527
11291 1,93 0,85 35,27
11292 1,90 1,19 3527
11293 1,87 0,72 35,27
11294 1,81 0,76 35,27
11295 1,68 0,85 35,27
11296 1,67 1,67 35,27
11297 1,64 0,80 35,27
11298 1,47 1,71 35,27
11299 2,24 1,32 34,73
11300 2,24 0,85 34,73
11301 2,20 1,63 34,73
11302 2,12 9,52 34,73
11303 2,12 0,72 34,73
11304 2,11 0,93 34,73
11305 1,92 2,93 34,73
11306 1,87 8,26 34,73
11307 1,81 7,87 34,73
11308 1,64 0,46 34,73
11309 1,47 9,22 34,73
11310 1,47 1,45 34,73
11311 3,03 1,89 34,19
11312 3,03 0,67 34,19
11313 3,02 3,01 34,19
11314 3,02 0,93 34,19
11315 2,53 2,02 34,19
11316 2,50 7,66 34,19
11317 2,34 8,87 34,19
11318 2,34 8,48 34,19
11319 2,32 2,32 34,19
11320 1,96 1,37 34,19
11321 1,94 7,83 34,19
11322 1,94 0,76 34,19
11323 1,90 8,96 34,19
11324 1,90 2,32 34,19
11325 1,89 3,06 34,19
11326 1,87 4,53 34,19
11327 3,13 4,84 33,65
11328 3,13 2,71 33,65
11329 3,03 0,46 33,65
11330 2,67 3,14 33,65
11331 2,65 0,67 33,65
11332 2,60 7,61 33,65

8,72E+06 2,73E+05
2,13E+07 2,49E+05
1,22E+07 2,09E+05
4,04E+07 4,68E+05
4,20E+09 6,14E+07
4,08E+07 2,39E+05
9,11E+08 9,16E+06
6,83E+07 3,76E+05
1,47E+07 2,98E+05
9,44E+06 2,20E+05
1,84E+07 2,36E+05
1,15E+07 2,13E+05
1,59E+07 2,98E+05
9,83E+06 2,69E+05
2,15E+07 3,54E+05
1,05E+07 2,09E+05
9,00E+06 2,09E+05
2,63E+07 2,55E+05
1,23E+07 2,76E+05
3,99E+07 4,08E+05
1,96E+07 3,17E+05
2,05E+07 2,58E+05
2,85E+07 2,18E+05
1,72E+07 3,69E+05
2,66E+07 4,11E+05
8,61E+07 7,41E+05
6,63E+08 6,13E+06
2,30E+07 2,45E+05
3,18E+07 4,59E+05
2,06E+07 3,81E+05
1,62E+07 2,49E+05
6,94E+07 5,23E+05
8,23E+06 2,52E+05
9,40E+06 2,56E+05
8,70E+07 6,49E+05
1,15E+07 2,26E+05
7,14E+07 3,33E+05
6,77E+07 7,60E+05
2,59E+07 2,75E+05
4,75E+08 3,85E+06
2,32E+07 2,51E+05
2,46E+07 2,70E+05
2,03E+07 3,08E+05
4,46E+07 4,59E+05
2,25E+07 2,65E+05
1,21E+07 3,03E+05
7,60E+07 8,06E+05
5,99E+07 4,21E+05
1,37E+07 2,03E+05
9,00E+06 2,14E+05
1,35E+07 2,17E+05
5,43E+06 2,07E+05
1,40E+07 2,23E+05
1,58E+08 1,55E+06
2,48E+07 4,67E+05
1,13E+07 2,66E+05
6,85E+07 1,55E+06
1,17E+07 2,45E+05
1,78E+07 2,26E+05
1,09E+07 2,00E+05
1,47E+07 2,44E+05
7,63E+06 2,02E+05
2,26E+09 2,06E+07
2,07E+07 2,18E+05
2,96E+07 4,44E+05
9,24E+07 7,09E+05
2,47E+07 2,39E+05
2,76E+07 2,57E+05
1,68E+07 2,74E+05
6,12E+06 2,26E+05
1,19E+07 2,41E+05
9,40E+06 2,28E+05
8,97E+06 2,21E+05
2,26E+07 3,43E+05
1,33E+07 2,40E+05
9,20E+06 2,67E+05
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6221
6222

6278
6279

6284
6285
6286
6287
6288
6289
6290
6291
6292
6293
6294
6295
6296

0,74
0,56
2,14
1,77
3,47
1,83
1,73
1,72
1,71
1,69
1,63
0,99
331
2,41
1,87
1,63
1,32
1,13
0,97
0,94
0,65
0,60
0,52
2,39
1,90

1,92 31,14
1,83 31,14
0,79 30,89
8,34 30,89
3,48 30,65
7,73 30,65
6,26 30,65
7,73 30,65
0,79 30,65
6,26 30,65
0,53 30,65
1,75 30,65
3,31 30,40
1,92 30,40
2,44 30,40
8,60 30,40
7,65 30,40
1,92 30,40
0,96 30,40
1,75 30,40
1,92 30,40
1,92 30,40
1,83 30,40
2,44 30,15
0,88 30,15
1,31 30,15
1,92 30,15
1,92 30,15
2,79 29,91
2,70 29,91
7,30 29,91
9,04 29,91
8,17 29,91
426 29,91
1,92 29,91
7,30 29,91
6,43 29,91
8,34 29,91
4,18 29,91
1,48 29,91
1,92 29,91
1,22 29,91
1,92 29,91
0,88 29,91
1,92 29,91
2,70 29,66
8,17 29,66
4,09 29,66
2,01 29,66
0,44 29,66
3,74 29,66
4,78 29,66
1,92 29,66
1,92 29,66
1,40 29,66
2,27 29,41
2,87 29,41
4,00 29,41
2,18 29,41
1,83 29,41
4,00 29,41
2,87 29,41
3,31 29,17
3,13 29,17
8,95 29,17
2,87 29,17
8,17 29,17
8,17 29,17
7,65 28,92
4,35 28,92
2,27 28,92
2,09 28,92
4,00 28,92
7,30 28,92
3,57 28,92
2,18 28,92

5,49E+07 5,30E+05
4,61E+07 4,74E+05
6,40E+07 9,51E+05
4,32E+07 4,63E+05
1,55E+07 4,01E+05
4,22E+07 5,20E+05
3,02E+07 4,12E+05
2,81E+07 4,19E+05
3,11E+07 4,34E+05
2,50E+07 3,99E+05
3,10E+07 5,41E+05
6,16E+07 6,60E+05
4,79E+07 7,67E+05
4,66E+07 1,72E+06
1,40E+08 1,75E+06
4,01E+07 5,04E+05
2,22E+07 4,33E+05
8,67E+07 7,50E+05
1,83E+08 4,65E+06
6,35E+07 5,24E+05
4,89E+07 4,18E+05
4,82E+07 4,52E+05
4,25E+07 3,88E+05
5,57E+08 1,08E+07
1,29E+08 2,08E+06,
2,06E+08 2,97E+06)
1,06E+08 9,70E+05
5,08E+07 4,35E+05
5,43E+07 1,09E+06)
1,06E+08 1,85E+06,
2,74E+07 5,11E+05
1,81E+07 3,87E+05
6,16E+07 6,89E+05
4,48E+07 4,71E+05
2,46E+09 3,33E+07
5,04E+07 6,70E+05
1,81E+07 3,93E+05
7,18E+07 8,13E+05
4,20E+07 5,73E+05
5,44E+08 8,83E+06)
1,18E+08 1,03E+06,
3,27E+08 6,43E+06)
1,30E+08 1,91E+06,
4,12E+08 8,95E+06
4,35E+07 4,72E+05
1,65E+07 4,24E+05
7,38E+07 8,79E+05
2,82E+07 4,31E+05
1,98E+09 2,66E+07
2,26E+07 4,35E+05
2,59E+07 4,36E+05
1,97E+07 5,16E+05
1,26E+08 9,44E+05
7,64E+07 6,66E+05
3,38E+07 4,03E+05
1,03E+07 5,59E+05
2,73E+07 5,67E+05
2,17E+07 3,96E+05
1,28E+09 1,79E+07
2,19E+09 3,74E+07
1,73E+07 4,05E+05
3,53E+07 7,82E+05
1,14E+08 2,09E+06,
1,72E+08 3,30E+06,
1,48E+07 3,91E+05
1,37E+08 3,15E+06
4,52E+07 6,73E+05
7,19E+07 9,66E+05
1,34E+07 3,98E+05
2,68E+07 4,37E+05
1,14E+09 1,91E+07
2,25E+09 4,32E+07
3,64E+07 6,20E+05
3,36E+07 4,46E+05
2,16E+07 4,24E+05
1,66E+08 1,75E+06

9289
9290

9294
9295
9296
9297
9298
9299
9300
9301
9302
9303
9304
9305
9306

1,37
0,81
2,69
2,47
221
221
2,20
2,06
2,06
2,05
2,05
2,00
1,71
1,67
1,67
1,67
1,65
1,65
1,64
1,64
1,61
1,35
1,30
1,05
0,99
0,88
2,01
1,97
1,97
1,94
2,53
2,10
2,05
1,95
1,94
1,93
1,75
1,61
1,59
1,30
1,26
0,86
0,71
2,09
2,06
2,02
1,98
1,95
1,83
1,78
1,78
1,74
1,72
1,60
1,60
1,59
1,57
1,55
1,53
1,48
1,45
1,45
1,44
1,37
1,34
1,30
1,29
1,18
1,14
1,14
1,12
1,03
1,01
1,01
1,01
1,00

1,63 29,34
0,46 29,34
2,71 28,80
1,67 28,80
7,61 28,80
4,36 28,80
2,19 28,80
7,83 28,80
4,01 28,80
8,83 28,80
2,06 28,80
1,71 28,80
0,80 28,30
2,45 28,80
1,67 28,80
1,45 28,80
2,97 28,80
1,89 28,80
2,32 28,80
0,41 28,80
0,98 28,30
1,37 28,80
1,32 28,80
1,50 28,80
1,58 28,80
1,67 28,80
4,79 28,26
9,35 28,26
8,87 28,26
3,93 28,26
2,54 27,72
3,84 27,72
0,76 27,72
1,58 27,72
4,79 27,72
3,23 27,72
3,14 27,72
4,79 27,72
2,41 27,72
0,89 27,72
2,02 27,72
1,32 27,72
1,28 27,72
3,67 27,18
3,67 27,18
2,02 27,18
8,26 27,18
7,27 27,18
0,80 27,18
7,74 27,18
1,28 27,18
4,01 27,18
0,85 27,18
740 27,18
1,15 27,18
1,58 27,18
3,19 27,18
4,75 27,18
2,19 27,18
4,75 27,18
2,10 27,18
1,19 27,18
0,85 27,18
2,93 27,18
0,63 27,18
0,41 27,18
2,15 27,18
1,45 27,18
1,89 27,18
1,15 27,18
744 27,18
3,01 27,18
7,14 27,18
2,10 27,18
1,02 27,18
9,04 27,18

1,96E+08 1,40E+06
1,79E+07 1,64E+05
1,99E+07 2,68E+05
1,05E+07 3,82E+05
1,34E+07 2,51E+05
1,37E+07 1,70E+05
8,80E+08 9,42E+06
1,17E+07 2,26E+05
3,87E+07 4,60E+05
2,85E+07 4,48E+05
2,74E+09 2,30E+07
1,90E+08 8,80E+05
6,68E+07 3,61E+05
2,48E+07 2,27E+05
7,16E+09 1,05E+08
1,18E+09 4,15E+06
7,37E+07 7,79E+05
7,01E+08 1,84E+06
2,36E+07 2,49E+05
8,55E+06 1,67E+05
9,33E+07 7,95E+05
8,48E+08 7,64E+06
7,53E+08 6,44E+06
7,14E+07 4,78E+05
6,73E+07 5,60E+05
4,70E+07 5,08E+05
1,55E+07 1,84E+05
1,48E+07 2,64E+05
1,68E+07 2,33E+05
1,76E+07 1,75E+05
5,17E+07 1,10E+06
2,57E+07 2,00E+05
1,97E+07 1,69E+05
9,31E+07 5,65E+05
2,05E+07 1,78E+05
1,80E+07 1,67E+05
1,90E+07 1,60E+05
2,43E+07 1,91E+05
1,45E+07 1,79E+05
1,43E+08 1,06E+06
2,86E+07 1,73E+05
7,95E+07 7,10E+05
3,27E+07 1,63E+05
3,07E+07 3,41E+05
3,68E+07 3,47E+05
2,64E+09 2,68E+07
2,54E+07 2,10E+05
2,03E+07 2,69E+05
1,08E+08 1,46E+06
1,71E+07 1,77E+05
4,65E+07 2,48E+05
2,51E+07 2,57E+05
8,31E+07 5,31E+05
1,47E+07 1,87E+05
9,79E+07 1,10E+06
3,06E+09 2,16E+07
2,00E+07 2,34E+05
1,42E+07 1,59E+05
2,04E+07 1,58E+05
9,17E+06 1,64E+05
1,95E+07 1,68E+05
2,16E+08 1,57E+06
9,21E+07 4,97E+05
2,18E+07 1,92E+05
1,10E+08 9,97E+05
3,26E+07 2,35E+05
2,14E+07 1,85E+05
1,56E+08 1,31E+06
1,58E+07 2,35E+05
8,83E+08 1,11E+07
5,98E+06 2,10E+05
2,15E+07 2,51E+05
1,87E+07 2,21E+05
1,97E+07 2,34E+05
1,36E+09 1,56E+07
1,23E+07 1,76E+05

11333 2,58 2,58 33,65
11334 2,54 4,79 33,65
11335 2,54 2,54 33,65
11336 2,49 4,36 33,65
11337 2,46 4,79 33,65
11338 2,41 4,62 33,65
11339 2,39 8,96 33,65
11340 2,39 0,89 33,65
11341 2,37 2,36 33,65
11342 1,94 9,00 33,65
11343 1,93 9,22 33,65
11344 1,92 0,89 33,65
11345 1,89 1,45 33,65
11346 1,89-0,11 33,65
11347 1,87 8,91 33,65
11348 1,87 2,45 33,65
11349 1,79 2,10 33,65
11350 1,71 7,74 33,65
11351 1,70 4,23 33,65
11352 1,63 1,15 33,65
11353 1,38 1,80 33,65
11354 1,38 1,67 33,65
11355 1,14 1,58 33,65
11356 1,12 1,45 33,65
11357 3,10 3,10 33,11
11358 2,46 3,14 33,11
11359 2,46 2,45 33,11
11360 2,46 2,02 33,11
11361 2,43 2,75 33,11
11362 2,43 2,10 33,11
11363 2,34 2,75 33,11
11364 2,09 2,71 33,11
11365 2,08 4,62 33,11
11366 2,08 4,10 33,11
11367 2,08 2,06 33,11
11368 2,07 4,75 33,11
11369 2,05 9,26 33,11
11370 2,02 0,80 33,11
11371 1,85 1,84 33,11
11372 1,79 1,50 33,11
11373 1,78 3,14 33,11
11374 1,77 4,10 33,11
11375 1,72 8,52 33,11
11376 1,71 1,71 33,11
11377 1,70 1,37 33,11
11378 1,49 1,80 33,11
11379 1,48 3,10 33,11
11380 1,21 1,24 33,11
11381 1,12 8,09 33,11
11382 1,12 1,11 33,11
11383 2,79 2,23 32,57
11384 2,54 2,10 32,57
11385 2,22 2,80 32,57
11386 2,19 2,19 32,57
11387 2,13 4,40 32,57
11388 2,12 9,52 32,57
11389 2,11 8,09 32,57
11390 2,11 0,93 32,57
11391 2,02 7,40 32,57
11392 1,77 1,76 32,57
11393 1,68 2,23 32,57
11394 1,48 1,45 32,57
11395 1,01 2,19 32,57
11396 2,77 2,75 32,04
11397 2,65 2,36 32,04
11398 2,41 2,02 32,04
11399 2,39 4,49 32,04
11400 2,38 2,36 32,04
11401 2,26 5,05 32,04
11402 2,24 9,22 32,04
11403 2,24 8,48 32,04
11404 2,24 4,49 32,04
11405 2,24 1,32 32,04
11406 2,24 0,85 32,04
11407 2,23 2,54 32,04
11408 2,22 8,65 32,04

8,03E+08 1,31E+07
1,19E+07 2,49E+05
1,27E+09 1,07E+07
1,13E+07 2,53E+05
1,65E+07 2,62E+05
1,65E+07 2,47E+05
1,97E+07 2,58E+05
3,21E+07 4,22E+05
1,75E+09 1,76E+07
1,76E+07 2,08E+05
2,70E+07 3,73E+05
1,07E+08 7,94E+05
4,16E+07 3,41E+05
3,77E+06 2,02E+05
2,14E+07 2,47E+05
2,31E+07 2,63E+05
3,39E+07 2,42E+05
1,46E+07 2,21E+05
7,54E+06 2,20E+05
1,80E+07 2,72E+05
2,30E+07 2,55E+05
1,44E+07 2,52E+05
1,82E+07 2,61E+05
1,44E+07 2,06E+05
1,75E+08 1,78E+06
6,74E+06 2,96E+05
2,33E+09 5,20E+07
5,76E+07 5,58E+05
1,75E+07 3,09E+05
9,27E+07 5,54E+05
2,26E+07 2,53E+05
1,79E+07 2,54E+05
2,31E+07 2,06E+05
1,24E+07 2,35E+05
3,31E+09 4,02E+07
1,95E+07 2,59E+05
2,20E+07 3,57E+05
7,86E+07 5,07E+05
3,58E+09 3,55E+07
1,37E+08 1,20E+06
8,58E+06 2,31E+05
2,28E+07 2,78E+05
2,62E+07 4,72E+05
2,22E+09 2,96E+07
5,35E+07 3,53E+05
4,45E+07 9,23E+05
9,79E+06 2,20E+05
3,12E+07 6,82E+05
1,16E+07 2,29E+05
5,77E+07 1,10E+06
2,22E+07 4,87E+05
1,06E+07 2,21E+05
3,46E+07 4,93E+05
2,18E+09 1,98E+07
1,04E+07 2,04E+05
1,86E+07 3,45E+05
2,80E+07 2,50E+05
6,64E+07 3,90E+05
1,03E+07 2,33E+05
2,97E+09 2,67E+07
2,04E+07 2,36E+05
4,76E+08 7,34E+06
8,67E+06 2,58E+05
1,29E+08 2,40E+06
1,91E+07 2,00E+05
1,14E+08 1,14E+06
2,76E+07 4,08E+05
1,56E+09 1,44E+07
1,24E+07 2,55E+05
2,58E+07 4,43E+05
1,75E+07 2,01E+05
5,77E+07 6,97E+05
2,33E+07 3,05E+05
1,47E+08 1,86E+06
5,43E+07 3,60E+05
1,98E+07 2,27E+05
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HC

H C

Integral Intens.

N. HC H C

Integral Intens.

6297
6298
6299
6300
6301
6302
6303
6304
6305
6306
6307
6308
6309
6310
6311
6312
6313
6314
6315
6316
6317
6318
6319
6320
6321
6322
6323
6324
6325
6326
6327
6328
6329
6330
6331
6332
6333
6334
6335
6336
6337
6338
6339
6340
6341
6342
6343
6344
6345
6346
6347
6348
6349
6350
6351
6352
6353
6354
6355
6356
6357
6358
6359
6360
6361
6362
6363
6364
6365
6366
6367
6368
6369
6370
6371
6372

1,72
1,49
1,48
1,36
1,31
1,31
0,24
2,06
1,99
1,68
1,68
1,66
1,62
1,36
1,20
1,06
1,01
2,77
1,97
1,69
1,67
1,59
5,34
1,58
4,58

4,541
3,04
2,85
2,06
2,06
2,06
2,02
1,99
1,86
1,73
1,73
1,59
1,59
1,59
1,59

1,22 28,92
2,01 28,92
1,05 28,92
1,40 28,92
1,66 28,92
1,31 28,92
1,66 28,92
8,86 28,67
2,01 28,67
8,60 28,67
7,65 28,67
9,56 28,67
1,05 28,67
1,66 28,67
1,66 28,67
1,05 28,67
1,66 28,67
2,79 28,43
8,86 28,43
6,69 28,43
3,92 28,43
3,92 28,43
2,44 28,18
3,74 28,18
7,56 27,93
2,61 27,93
2,53 27,93
0,88 27,93
1,31 27,93
2,96 27,69
3,22 27,69
2,87 27,69
2,70 27,69
2,53 27,69
8,43 27,69
2,01 27,69
0,62 27,69
2,96 27,44
7,56 27,44
2,96 27,44
2,79 27,44
2,61 27,44
2,44 27,44
2,44 27,44
2,35 27,44
3,65 27,44
8,60 27,44
1,14 27,44
3,13 27,44
0,62 27,44
9,04 27,44
1,83 27,44
3,22 27,44
2,35 27,44
0,96 27,44
2,01 27,44
1,40 27,44
1,14 27,19
435 27,19
3,57 27,19
0,96 27,19
0,16 27,19
3,05 27,19
2,87 27,19
8,08 27,19
3,65 27,19
2,09 27,19
2,01 27,19
7,30 27,19
4,18 27,19
4,09 27,19
1,22 27,19
7,73 27,19
747 27,19
3,83 27,19
1,57 27,19

6,63E+07 1,39E+06)
1,10E+08 8,04E+05
4,15E+07 9,05E+05
8,23E+08 1,41E+07
2,85E+08 3,26E+06
6,57E+08 1,13E+07
5,22E+07 5,78E+05
5,23E+07 1,03E+06)
1,99E+09 2,53E+07
1,12E+08 1,32E+06,
9,57E+07 1,10E+06
3,88E+07 5,39E+05
5,59E+07 1,32E+06)
3,23E+08 3,44E+06)
1,82E+08 2,08E+06
1,83E+08 3,46E+06
2,09E+08 2,86E+06
3,52E+07 6,21E+05
3,73E+07 6,38E+05
2,90E+07 4,12E+05
2,05E+07 4,36E+05
3,39E+07 3,95E+05
6,56E+06 4,81 E+05
4,04E+07 4,00E+05
2,91E+07 4,46E+05
3,32E+07 4,23E+05
1,56E+07 3,91E+05
1,20E+08 1,82E+06,
1,04E+08 1,94E+06,
2,47TE+07 3,86E+05
3,64E+07 5,98E+05
2,89E+07 5,52E+05
3,35E+07 7,68E+05
9,17E+07 1,82E+06
4,18E+07 4,76E+05
2,34E+09 2,81E+07
3,57E+07 1,07E+06)
3,19E+07 4,17E+05
2,58E+07 4,72E+05
4,42E+07 4,99E+05
3,92E+07 7,59E+05
5,71E+07 1,21E+06
6,15E+07 1,33E+06)
5,30E+07 1,43E+06)
1,19E+08 2,48E+06,
1,79E+07 4,76E+05
3,57E+07 4,13E+05
1,09E+08 2,23E+06,
1,76E+07 4,07E+05
1,44E+08 1,90E+06
2,96E+07 5,22E+05
1,27E+08 1,26E+06
2,62E+07 5,06E+05
2,51E+07 4,30E+05
1,67E+09 3,20E+07
4,32E+07 5,23E+05
1,15E+08 1,81E+06,
1,41E+07 3,96E+05
1,27E+07 3,94E+05
1,18E+07 4,24E+05
2,33E+07 3,85E+05
1,36E+07 4,16E+05
5,54E+07 8,48E+05
2,73E+07 4,78E+05
3,72E+07 4,36E+05
1,89E+07 4,05E+05
2,77E+09 4,08E+07
2,85E+09 4,05E+07
4,98E+07 6,15E+05
2,54E+07 3,99E+05
2,83E+07 4,54E+05
4,83E+07 6,00E+05
3,17E+07 4,58E+05
2,79E+07 4,78E+05
3,84E+07 4,81 E+05
2,05E+09 3,22E+07

0,97
0,97
0,97
0,96

1,67
1,57
1,50
1,45
1,44
1,44
1,42
1,40
1,37

6,92 27,18
1,80 27,18
0,98 27,18
2,93 27,18
1,32 27,18
1,15 27,18
0,80 27,18
1,84 27,18
1,58 27,18
1,41 27,18
1,32 27,18
1,11 27,18
6,57 27,18
0,72 26,65
8,31 26,65
0,72 26,65
3,97 26,65
4,10 26,65
3,88 26,65
1,84 26,65
4,10 26,65
731 26,65
1,80 26,65
1,76 26,65
0,85 26,65
0,50 26,65
0,72 26,65
1,45 26,65
1,89 26,65
0,41 26,65
1,45 26,65
2,23 26,65
1,54 26,65
1,24 26,65
0,63 26,65
1,45 26,65
1,24 26,65
0,67 26,65
3,10 26,11
2,19 26,11
3,10 26,11
2,84 26,11
2,88 26,11
1,24 26,11
0,41 26,11
6,92 26,11
0,85 26,11
1,80 26,11
0,41 26,11
1,32 25,57
4,01 25,57
3,14 25,57
1,45 25,57
1,84 25,57
2,02 25,57
0,80 25,57
1,28 25,57
1,45 25,57
1,45 25,03
1,50 25,03
1,76 25,03
2,02 25,03
1,19 25,03
2,15 25,03
0,72 25,03
1,89 25,03
1,93 24,49
1,45 24,49
1,58 24,49
2,23 24,49
1,93 24,49
3,84 24,49
2,97 24,49
1,41 24,49
0,89 24,49
1,37 24,49

1,41E+07 2,40E+05
5,31E+07 4,43E+05
1,60E+09 1,63E+07
2,07E+07 1,76E+05
9,58E+07 5,34E+05
7,57E+07 4,68E+05
1,34E+09 1,23E+07
6,16E+07 1,44E+06
1,83E+07 2,16E+05
3,62E+07 2,07E+05
7,76E+07 7,30E+05
3,29E+07 1,72E+05
8,35E+06 1,78E+05
1,16E+07 1,86E+05
2,46E+07 2,50E+05
1,39E+07 1,81E+05
2,41E+07 2,19E+05
2,06E+07 2,10E+05
1,69E+07 1,77E+05
9,88E+08 8,69E+06
2,00E+07 1,72E+05
1,08E+07 1,85E+05
1,09E+09 9,61E+06
1,13E+09 9,33E+06
1,09E+08 1,05E+06
2,70E+07 2,94E+05
7,59E+07 6,01E+05
1,47E+09 1,31E+07
4,81E+07 3,11E+05
2,15E+07 1,73E+05
8,91E+07 6,46E+05
1,37E+07 1,77E+05
6,56E+07 7,77E+05
9,15E+07 5,79E+05
6,92E+08 1,07E+07
3,04E+07 3,76E+05
2,88E+07 2,90E+05
1,17E+08 7,19E+05
7,78E+06 1,72E+05
1,50E+07 1,76E+05
1,72E+07 1,62E+05
2,75E+07 2,16E+05
8,00E+06 1,56E+05
1,02E+08 4,74E+05
2,71E+07 2,21E+05
1,24E+07 1,91E+05
3,00E+09 2,00E+07
6,14E+06 1,81E+05
4,13E+08 8,03E+06
2,10E+09 1,37E+07
1,46E+07 2,25E+05
7,77E+06 1,61E+05
6,79E+07 4,29E+05
7,39E+07 9,13E+05
2,52E+07 1,89E+05
2,67E+09 1,87E+07
5,34E+07 2,74E+05
3,96E+07 2,30E+05
2,64E+07 1,87E+05
1,05E+08 6,66E+05
4,93E+08 3,83E+06
3,07E+07 1,93E+05
4,77TE+07 2,58E+05
1,55E+07 1,93E+05
1,47E+09 1,33E+07
1,78E+07 2,40E+05
2,07E+08 1,33E+06
2,48E+08 1,82E+06
1,04E+09 9,34E+06
1,33E+07 1,57E+05
5,86E+07 6,37E+05
1,16E+07 1,68E+05
1,75E+07 1,93E+05
3,09E+09 3,29E+07
7,51E+07 4,14E+05
3,08E+09 3,60E+07

11409
11410
11411
11412
11413
11414
11415
11416
11417
11418
11419
11420
11421
11422
11423
11424
11425
11426
11427
11428
11429
11430
11431
11432
11433
11434
11435
11436
11437
11438
11439
11440
11441
11442
11443
11444
11445
11446
11447
11448
11449
11450
11451
11452
11453
11454
11455
11456
11457
11458
11459
11460
11461
11462
11463
11464
11465
11466
11467
11468
11469
11470
11471
11472
11473
11474
11475
11476
11477
11478
11479
11480
11481
11482
11483
11484

222
2,15
2,11
2,02
2,01
2,00
2,00
1,98
1,97
1,96
1,93
1,93
1,90
1,89
1,89
1,89
1,89
1,81
1,75
1,47
1,45
1,45
0,95
0,84
0,82
3,20
3,10
2,65
2,60
2,56
2,54
2,50
2,34
2,34
2,32
231
2,30
2,28
2,24
2,23
2,19
2,19
2,13
2,09
2,09
2,05
2,01
2,00
1,97
1,97
1,97
1,96
1,96
1,96
1,96
1,94
1,94
1,93
1,89
1,87
1,86
1,83
1,82
1,64
1,63
1,63
1,59
2,65
2,56
2,53
2,43
2,16
2,15
1,86
1,85
1,85

1,54 32,04
2,67 32,04
1,54 32,04
3,97 32,04
1,41 32,04
4,45 32,04
2,41 32,04
1,97 32,04
4,23 32,04
7,57 32,04
8,39 32,04
8,05 32,04
3,97 32,04
7,66 32,04
7,35 32,04
4,79 32,04
0,93 32,04
4,06 32,04
2,15 32,04
0,85 32,04
8,18 32,04
3,88 32,04
2,06 32,04
1,45 32,04
0,80 32,04
4,84 31,50
4,84 31,50
2,02 31,50
2,28 31,50
9,30 31,50
1,93 31,50
2,19 31,50
2,62 31,50
0,98 31,50
4,40 31,50
2,32 31,50
1,89 31,50
4,40 31,50
8,91 31,50
3,84 31,50
8,13 31,50
7,79 31,50
9,04 31,50
8,57 31,50
0,85 31,50
4,71 31,50
2,62 31,50
8,91 31,50
8,35 31,50
1,50 31,50
0,89 31,50
8,78 31,50
4,79 31,50
3,84 31,50
3,01 31,50
7,83 31,50
1,93 31,50
4,10 31,50
4,45 31,50
2,28 31,50
4,01 31,50
4,40 31,50
8,35 31,50
0,85 31,50
8,22 31,50
1,97 31,50
1,97 31,50
2,67 30,96
2,06 30,96
2,54 30,96
8,35 30,96
0,85 30,96
4,53 30,96
7,79 30,96
9,00 30,96
1,84 30,96

2,80E+07 3,07E+05
2,60E+07 2,20E+05
3,70E+07 2,41E+05
4,40E+07 5,01E+05
6,56E+07 4,48E+05
3,18E+07 2,91E+05
8,52E+07 7,37E+05
4,12E+09 4,14E+07
6,00E+07 5,63E+05
4,28E+07 5,98E+05
5,83E+07 5,26E+05
4,60E+07 5,08E+05
4,62E+07 4,16E+05
4,75E+07 3,55E+05
7,78E+06 2,67E+05
3,42E+07 2,80E+05
7,44E+07 2,56E+05
3,27E+07 3,64E+05
6,56E+07 4,69E+05
3,99E+07 6,91E+05
1,52E+07 3,43E+05
1,46E+07 3,22E+05
5,57E+06 2,48E+05
2,27E+07 5,17E+05
2,11E+08 3,46E+06
1,57E+07 3,00E+05
2,02E+07 3,18E+05
3,58E+07 5,67E+05
2,21E+07 2,04E+05
1,29E+07 2,53E+05
3,22E+07 3,08E+05
4,10E+07 2,30E+05
3,55E+07 2,12E+05
6,22E+07 9,35E+05
5,86E+07 7,74E+05
1,62E+09 2,14E+07
1,40E+08 1,54E+06
6,88E+07 7,56E+05
1,77E+07 3,68E+05
1,68E+07 2,55E+05
4,08E+07 5,16E+05
2,97E+07 4,36E+05
2,18E+07 2,58E+05
3,38E+07 5,71E+05
8,28E+07 5,1 LE+05
3,27E+07 2,73E+05
4,24E+07 4,18E+05
3,89E+07 4,08E+05
7,08E+07 6,53E+05
9,44E+07 6,38E+05
1,34E+08 1,04E+06
3,69E+07 4,79E+05
4,25E+07 3,75E+05
5,21E+07 6,17E+05
3,16E+07 3,24E+05
7,72E+07 8,60E+05
4,91E+09 3,99E+07
7,41E+07 6,09E+05
2,19E+07 2,20E+05
1,54E+08 1,37E+06
4,41E+07 2,36E+05
1,98E+07 2,84E+05
3,32E+07 3,03E+05
4,91E+07 6,03E+05
1,68E+07 2,39E+05
6,36E+07 3,08E+05
4,14E+07 2,43E+05
6,37E+08 1,38E+07
2,81E+07 2,83E+05
1,25E+09 2,99E+07
7,09E+06 2,01E+05
1,04E+08 7,99E+05
2,55E+07 2,07E+05
6,16E+07 5,02E+05
1,99E+07 2,66E+05
3,84E+09 2,74E+07
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1,39 0,96 27,19
1,38 1,40 27,19
1,36 6,61 27,19
1,26 0,79 27,19
1,24 2,01 27,19
1,15 1,57 27,19
1,13 7,47 27,19
1,13 1,14 27,19
1,05 1,83 27,19
1,03 1,66 27,19
1,03 1,05 27,19
1,02 2,96 27,19
0,99 7,04 27,19
0,98 6,87 27,19
0,80 1,83 27,19
0,69 2,01 27,19
0,60 0,62 27,19
0,59 1,83 27,19
2,94 2,96 26,95
2,04 8,25 26,95
1,85 0,79 26,95
1,81 1,83 26,95
1,76 0,88 26,95
1,74 1,75 26,95
1,73 7,56 26,95
0,70 26,95
1,48 26,95
1,31 26,95
1,22 26,95
1,92 26,95
0,88 26,95
1,48 26,95
0,79 26,95
1,48 26,95
1,83 26,95
3,92 26,70
3,92 26,70
2,87 26,70
2,87 26,70
0,70 26,70
1,92 26,70
7,73 26,70
7,73 26,70
7,65 26,70
1,66 26,70
0,88 26,70
1,05 26,70
1,48 26,70
1,40 26,70
1,22 26,70
0,96 26,45
7,39 26,45
1,57 26,45
0,88 26,45
0,62 26,45
0,44 26,45
6,95 26,21
0,88 26,21
2,18 26,21
6,35 25,96
5,22 25,96
1,05 25,96
6,08 25,96
3,74 25,96
4,4910,08 25,96
3,13 3,13 25,96
3,10 3,13 25,96
3,04 3,05 25,96
0,92 1,83 25,96
5,34 6,69 25,71
5,34 3,13 25,71
5,32 0,70 25,71
5,30 0,36 25,71
4,59 8,34 25,71
4,59 6,08 25,71
4,57 7,56 25,71

8,48E+07 9,06E+05
8,76E+08 1,16E+07
1,42E+07 3,99E+05
1,17E+08 1,09E+06,
9,79E+07 8,89E+05
1,75E+08 2,72E+06,
1,65E+07 3,91E+05
9,85E+08 2,06E+07
1,27E+08 1,33E+06,
1,33E+08 1,12E+06,
1,82E+09 3,38E+07
3,33E+07 5,17E+05
2,67E+07 4,03E+05
2,39E+07 4,02E+05
9,81E+07 2,54E+06
3,38E+07 4,63E+05
5,39E+08 7,44E+06
4,71E+07 5,49E+05
4,41E+07 4,98E+05
5,53E+07 7,10E+05
7,86E+07 1,83E+06)
1,55E+09 2,09E+07
7,78E+07 8,25E+05
1,59E+09 2,01E+07
3,98E+07 4,06E+05
1,01E+08 1,45E+06,
1,08E+09 1,88E+07
8,09E+08 1,16E+07
5,87E+08 9,82E+06)
9,44E+07 8,84E+05
8,09E+07 1,74E+06
9,43E+07 8,37E+05
1,11E+09 2,42E+07
5,84E+07 9,41E+05
4,22E+07 4,32E+05
1,36E+07 4,29E+05
1,83E+07 4,16E+05
2,38E+07 4,26E+05
3,39E+07 4,97E+05
2,23E+07 5,14E+05
1,25E+09 1,57E+07
4,31E+07 5,33E+05
4,31E+07 5,25E+05
4,25E+07 4,58E+05
1,83E+09 2,23E+07
1,02E+08 1,61E+06
7,57TE+07 1,19E+06)
1,23E+08 1,54E+06,
9,19E+07 1,05E+06
3,85E+07 5,1 1E+05
1,99E+07 4,48E+05
2,90E+07 4,91E+05
1,17E+08 2,03E+06,
1,91E+09 3,72E+07
9,36E+08 2,15E+07
6,40E+08 1,56E+07
9,29E+06 3,84E+05
1,55E+07 3,81E+05
2,65E+07 5,09E+05
1,13E+07 3,92E+05
1,97E+07 4,55E+05
1,71E+07 4,69E+05
2,41E+07 4,64E+05
2,15E+07 3,91E+05
1,63E+07 4,29E+05
3,19E+07 4,67E+05
3,35E+07 4,50E+05
4,09E+07 6,19E+05
6,41E+07 1,70E+06)
1,62E+07 4,16E+05
1,21E+07 4,01E+05
1,74E+07 4,13E+05
1,91E+07 3,82E+05
3,31E+07 6,86E+05
3,26E+07 4,12E+05
2,76E+07 4,82E+05

1,27 0,89 24,49
1,12 1,37 24,49
0,64 1,45 24,49
0,56 1,32 24,49
123 1,24 23,95
0,90 7,14 23,95
0,86 1,80 23,95
1,67 0,85 23,41
1,34 0,85 23,41
0,84 -0,28 23,41
0,75 5,31 23,41
0,75 1,71 23,41
0,74 0,76 23,41
0,73 3,93 23,41
0,73 2,02 23,41
1,50 0,85 22,87
0,89 7,74 22,87
0,89 6,96 22,87
0,89 5,66 22,87
0,88 2,49 22,87
0,86 8,52 22,87
0,85 3,19 22,87
0,84 7,70 22,87
0,82 3,67 22,87
0,66 2,06 22,87
0,60 1,32 22,87
2,04 2,06 22,33
2,01 1,19 22,33
1,95 1,19 22,33
1,80 1,24 22,33
1,74 124 22,33
1,70 1,19 22,33
1,59 1,19 22,33
1,50 7,57 22,33
1,50 4,49 22,33
1,50 1,89 22,33
1,50 1,50 22,33
1,50 1,28 22,33
1,49 4,19 22,33
1,04 8,13 22,33
1,04 3,75 22,33
1,04 2,15 22,33
0,93 8,96 22,33
0,93 4,58 22,33
0,90 3,80 22,33
0,88 4,75 22,33
0,86 4,10 22,33
0,86 1,80 22,33
0,86 1,37 22,33
0,86 0,85 22,33
0,85 8,83 22,33
0,85 8,35 22,33
0,85 2,19 22,33
0,8410,26 22,33
0,84 4,40 22,33
0,82 1,19 22,33
0,82 0,46 22,33
0,7710,26 22,33
0,60 1,19 22,33
0,47 1,19 22,33
1,2710,26 21,79
1,22 7,83 21,79
1,22 4,79 21,79
1,22 1,58 21,79
1,22 0,85 21,79
1,2010,26 21,79
1,20 4,58 21,79
1,20 4,14 21,79
1,18 1,84 21,79
1,14 8,48 21,79
1,14 7,79 21,79
1,14 4,79 21,79
1,14 4,45 21,79
1,14 4,06 21,79
1,14 1,15 21,79
1,12 2,93 21,79

1,19E+08 6,17E+05
7,35E+07 3,89E+05
2,77E+07 1,83E+05
1,56E+07 1,62E+05
1,27E+09 7,35E+06
1,43E+07 1,97E+05
9,96E+07 6,92E+05
5,17E+07 4,28E+05
8,69E+07 4,73E+05
5,94E+06 1,56E+05
1,68E+07 2,44E+05
7,20E+07 6,17E+05
3,84E+09 2,70E+07
2,06E+07 2,75E+05
6,67E+07 5,12E+05
6,51E+07 5,07E+05
2,57E+07 2,28E+05
2,33E+07 2,26E+05
1,15E+07 2,34E+05
3,59E+07 4,14E+05
4,00E+07 5,19E+05
4,01E+07 3,78E+05
2,72E+07 2,16E+05
3,11E+07 3,48E+05
6,22E+07 3,93E+05
3,35E+07 1,62E+05
1,41E+08 2,75E+05
1,24E+07 1,95E+05
1,02E+07 1,56E+05
9,27E+06 1,93E+05
9,53E+06 1,63E+05
1,35E+07 1,96E+05
3,13E+07 3,32E+05
1,20E+07 2,52E+05
1,88E+07 3,07E+05
1,62E+07 2,23E+05
1,17E+09 1,10E+07
1,80E+08 8,03E+05
1,51E+07 2,61E+05
2,59E+07 4,07E+05
2,84E+07 3,63E+05
1,74E+07 4,69E+05
2,44E+07 2,11E+05
3,76E+07 3,28E+05
4,28E+07 3,72E+05
5,03E+07 3,98E+05
8,06E+07 6,98E+05
1,55E+08 1,04E+06
1,69E+08 1,09E+06
1,34E+10 1,13E+08
2,59E+07 2,78E+05
3,62E+07 3,99E+05
1,24E+08 8,06E+05
2,16E+07 2,15E+05
5,54E+07 5,66E+05
2,41E+08 1,38E+06
1,37E+08 8,32E+05
1,53E+07 1,93E+05
2,60E+07 2,20E+05
1,87E+07 2,01E+05
1,04E+07 1,86E+05
6,36E+06 1,60E+05
6,24E+07 8,66E+05
7,38E+07 4,82E+05
1,91E+08 1,29E+06
9,20E+06 1,83E+05
3,46E+07 3,73E+05
6,92E+07 6,62E+05
3,54E+07 2,81E+05
1,44E+07 1,84E+05
1,29E+07 1,75E+05
4,08E+07 4,32E+05
4,98E+07 6,79E+05
4,21E+07 3,26E+05
5,29E+09 5,67E+07
9,91E+06 1,67E+05

11485
11486
11487
11488
11489
11490
11491
11492
11493
11494
11495
11496
11497
11498
11499
11500
11501
11502
11503
11504
11505
11506
11507
11508
11509
11510
11511
11512
11513
11514
11515
11516
11517
11518
11519
11520
11521
11522
11523
11524
11525
11526
11527
11528
11529
11530
11531
11532
11533
11534
11535
11536
11537
11538
11539
11540
11541
11542
11543
11544
11545
11546
11547
11548
11549
11550
11551
11552
11553
11554
11555
11556
11557
11558
11559
11560

1,79
1,79
1,78
1,74
1,74
1,72
1,71
1,67
3,21
3,12
2,42
2,42
2,42
2,42
2,41
2,41
2,41
1,93
1,90
1,87
1,87
1,78
1,77
1,64
1,64
1,51
1,36
1,36
1,23
1,00
1,00
3,37
3,37
3,09
2,64
2,19
2,17
2,17
2,16
2,15
2,13
2,08
1,94
1,94
1,94
1,94 -
1,93
1,93
1,90
1,90
1,90
1,90
1,90
1,89
1,89
1,89
1,89 -
1,87
1,72
1,67
1,56
1,51
1,49
1,49
1,22
1,22
1,22
0,86
0,85
0,85
0,84
3,39
3,37
2,92
2,91
2,27

8,35 30,96
3,01 30,96
0,76 30,96
7,79 30,96
3,19 30,96
6,27 30,96
0,76 30,96
8,22 30,96
3,19 30,42
3,10 30,42
4,71 30,42
1,89 30,42
0,98 30,42
0,76 30,42
3,58 30,42
2,41 30,42
1,41 30,42
1,93 30,42
2,41 30,42
3,58 30,42
2,84 30,42
4,19 30,42
6,27 30,42
8,61 30,42
0,50 30,42
0,89 30,42
7,66 30,42
0,02 30,42
0,80 30,42
4,06 30,42
0,98 30,42
3,36 29,88
1,19 29,88
5,10 29,88
5,14 29,88
7,74 29,88
8,96 29,88
4,14 29,88
731 29,88
4,79 29,88
7,79 29,88
2,58 29,88
9,09 29,88
8,13 29,88
4,06 29,88
0,37 29,88
8,48 29,88
1,37 29,88
9,00 29,88
7,31 29,88
427 29,88
0,89 29,88
0,50 29,88
6,44 29,88
4,79 29,88
3,84 29,88
0,46 29,88
8,31 29,88
3,80 29,88
2,75 29,88
2,84 29,88
4,84 29,88
2,75 29,88
1,50 29,88
4,79 29,88
1,45 29,88
1,24 29,88
1,93 29,88
3,41 29,88
0,85 29,88
0,41 29,88
5,01 29,34
1,02 29,34
2,28 29,34
2,88 29,34
2,88 29,34

2,79E+07 2,86E+05
2,30E+07 2,34E+05
5,04E+07 4,10E+05
1,40E+07 2,92E+05
2,69E+07 2,91E+05
1,71E+07 2,93E+05
4,63E+07 3,19E+05
1,11E+07 2,05E+05
3,15E+08 3,61E+06
3,76E+08 4,15E+06
8,13E+06 2,25E+05
1,06E+08 1,49E+06
1,66E+07 2,57E+05
1,34E+07 2,81E+05
1,03E+07 2,09E+05
7,99E+08 7,31E+06
2,08E+07 2,45E+05
4,53E+09 3,42E+07
1,27E+08 1,09E+06
1,85E+07 3,38E+05
1,74E+07 2,43E+05
1,85E+07 2,44E+05
1,80E+07 2,74E+05
1,35E+07 2,28E+05
1,80E+07 2,61E+05
3,32E+07 2,66E+05
1,12E+07 2,96E+05
1,35E+07 2,59E+05
2,52E+07 2,48E+05
1,27E+07 2,95E+05
2,25E+08 2,80E+06
1,18E+08 2,04E+06
1,19E+07 2,11E+05
9,45E+06 2,11E+05
4,62E+06 2,42E+05
3,46E+07 2,77E+05
1,39E+07 2,08E+05
3,41E+07 3,06E+05
8,83E+06 2,34E+05
2,21E+07 2,30E+05
3,89E+07 3,67E+05
2,73E+07 2,81E+05
2,01E+07 2,29E+05
4,42E+07 4,28E+05
4,54E+07 2,93E+05
1,54E+07 2,15E+05
3,82E+07 3,00E+05
5,13E+07 3,60E+05
2,06E+07 2,27E+05
2,00E+07 2,86E+05
4,14E+07 4,68E+05
1,34E+08 1,43E+06
2,07E+07 3,54E+05
1,19E+07 2,58E+05
4,10E+07 5,10E+05
1,28E+07 2,24E+05
1,61E+07 3,70E+05
2,72E+07 3,15E+05
1,56E+07 3,19E+05
3,38E+07 3,99E+05
1,65E+07 2,01E+05
1,36E+07 2,33E+05
1,52E+07 2,88E+05
5,92E+08 6,77E+06
1,33E+07 3,83E+05
1,07E+08 9,88E+05
2,46E+08 4,34E+06
6,26E+07 9,73E+05
1,11E+07 2,16E+05
4,35E+08 6,18E+06
1,07E+07 2,19E+05
1,41E+07 2,63E+05
1,67E+07 3,99E+05
2,02E+07 3,57E+05
6,86E+07 1,56E+06
1,58E+07 2,56E+05
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6449
6450
6451
6452
6453
6454
6455
6456
6457
6458
6459
6460
6461
6462
6463
6464
6465
6466
6467
6468
6469
6470
6471
6472
6473
6474
6475
6476
6477
6478
6479
6480
6481
6482
6483
6484
6485
6486
6487
6488
6489
6490
6491
6492
6493
6494
6495
6496
6497
6498
6499
6500
6501
6502
6503
6504
6505
6506
6507
6508
6509
6510
6511
6512
6513
6514
6515
6516
6517
6518
6519
6520
6521
6522
6523
6524

4,55
4,53
4,50
2,94
1,87
1,41
0,92
4,59
4,52
4,52
4,50
439
2,51
2,41
1,34
5,32
4,54
4,52
2,61
2,33
2,25
1,07
0,93
0,80
0,79
5,48
5,34
4,58
4,58
4,54
4,48
2,69
2,15
1,74
1,50
1,01
0,89
0,71
5,46
5,37
5,36
4,59
452
4,50
4,49
4,49
2,08
1,85
1,57
0,70
5,34
4,59
4,58
4,57

5,04 25,71
8,34 25,71
4,52 25,71
2,96 25,71
0,88 25,71
0,88 25,71
2,18 25,71
7,56 25,47
6,78 25,47
5,04 25,47
7,56 25,47
6,52 25,47
2,53 25,47
2,44 2547
1,31 2547
4,44 2522
5,39 25,22
4,18 25,22
2,61 25,22
2,35 25,22
227 2522
0,79 25,22
7,56 25,22
0,79 25,22
2,01 25,22
3,13 24,98
0,79 24,98
3,83 24,98
0,44 24,98
7,65 24,98
7,56 24,98
2,70 24,98
2,18 24,98
1,75 24,98
7,82 24,98
0,70 24,98
8,43 24,98
0,70 24,98
435 24,73
4,44 24,73
4,00 24,73
2,96 24,73
1,22 24,73
7,91 24,73
2,96 24,73
1,22 24,73
2,09 24,73
1,83 24,73
227 24,73
2,09 24,73
4,52 24,48
2,01 24,48
5,13 24,48
2,96 24,48

4,5410,25 24,48

4,53
4,53
4,52
4,45
4,40
4,40
1,94
1,63
1,58
1,50
1,50
1,45
1,45
1,45
1,44

2,96 24,48
2,01 24,48
5,39 24,48
2,01 24,48
8,43 24,48
5,13 24,48
1,92 24,48
1,05 24,48
1,57 24,48
2,18 24,48
0,96 24,48
8,78 24,48
7,82 24,48
1,48 24,48
2,96 24,48

1,4310,25 24,48

1,39
1,39
131
1,19
1,17

8,95 24,48
791 24,48
1,31 24,48
1,92 24,48
1,40 24,48

2,17E+07 4,14E+05
2,40E+07 4,58E+05
1,57E+07 4,17E+05
3,11E+07 4,33E+05
5,30E+07 9,69E+05
5,77E+07 5,60E+05
1,49E+07 4,14E+05
3,93E+07 4,87E+05
2,13E+07 4,04E+05
1,88E+07 4,09E+05
2,92E+07 5,67E+05
7,95E+06 3,85E+05
5,08E+07 9,12E+05
3,03E+07 5,79E+05
1,43E+09 2,17E+07
3,03E+07 5,04E+05
1,85E+07 3,87E+05
1,41E+07 4,07E+05
2,65E+07 5,83E+05
5,37E+07 9,50E+05
8,33E+07 1,25E+06)
2,84E+07 5,11E+05
2,34E+07 4,63E+05
1,86E+09 3,74E+07
1,18E+07 4,27E+05
1,65E+07 3,93E+05
2,08E+07 3,85E+05
2,54E+07 4,21E+05
3,06E+07 4,83E+05
2,91E+07 4,63E+05
3,46E+07 4,98E+05
2,14E+07 4,56E+05
7,50E+07 1,41E+06)
4,46E+08 9,10E+06
1,93E+07 3,93E+05
7,14E+06 4,05E+05
3,38E+07 4,04E+05
1,23E+09 2,80E+07
2,20E+07 4,50E+05
3,28E+07 4,26E+05
1,39E+07 4,27E+05
4,03E+07 5,26E+05
2,01E+07 4,05E+05
7,64E+06 5,08E+05
3,14E+07 5,09E+05
2,01E+07 4,05E+05
1,24E+08 1,70E+06,
2,61E+08 4,82E+06
3,23E+07 4,65E+05
3,21E+07 5,94E+05
2,95E+07 4,47E+05
2,90E+07 4,21E+05
2,37E+07 4,03E+05
3,38E+07 4,68E+05
4,19E+07 6,50E+05
3,65E+07 5,44E+05
3,33E+07 5,41E+05
2,32E+07 4,48E+05
1,64E+07 3,93E+05
2,78E+07 3,94E+05
2,09E+07 4,03E+05
1,79E+08 3,15E+06,
3,51E+07 4,05E+05
1,13E+09 2,10E+07
5,78E+07 7,70E+05
7,08E+07 8,83E+05
3,30E+07 5,39E+05
4,32E+07 6,09E+05
3,32E+09 5,71E+07
1,30E+07 4,86E+05
2,38E+07 4,36E+05
3,40E+07 4,01E+05
4,28E+07 5,15E+05
1,63E+09 1,82E+07
2,93E+07 3,85E+05
1,10E+08 1,85E+06,

9516
9517

9519
9520
9521
9522
9523
9524
9525
9526
9527
9528
9529
9530
9531
9532
9533
9534

1,08
1,07
1,03
1,03
1,03
1,03
1,03
1,03
0,93
0,93
0,92
0,92

5,66 21,79
8,44 21,79
6,70 21,79
4,79 21,79
4,40 21,79
4,06 21,79
1,54 21,79
1,02 21,79
8,26 21,79
1,63 21,79
6,79 21,79
3,10 21,79

0,8810,21 21,79

0,86
0,86
0,81
0,77
0,77
0,75
0,70
0,69
0,45
0,43
0,43
0,43
1,65
1,49
1,49
1,49
1,25
123
1,23
1,22
1,20
1,20
1,19
1,10
1,10
0,96
0,95
0,95
0,95
0,81
0,81
0,79
0,79
0,79
0,78
0,69
0,69
0,69
0,67
0,67
0,67
0,67
0,67
0,66
0,51
0,43
0,41
0,41
0,40
0,40
0,40
2,10
2,02
2,02
2,02
1,48
1,48
1,48

7,27 21,79
2,88 21,79
7,87 21,79
4,75 21,79
2,84 21,79
8,31 21,79
8,52 21,79
3,14 21,79
1,28 21,79
2,84 21,79
0,63 21,79
0,46 21,79
1,50 21,25
7,96 21,25
4,58 21,25
0,67 21,25
744 2125
432 21,25
2,15 21,25
3,97 21,25
1,89 21,25
1,19 21,25
2,93 21,25
423 2125
1,89 21,25
1,89 21,25
4,10 21,25
3,71 21,25
3,19 21,25
9,13 21,25
523 21,25
7,35 21,25
4,19 21,25
3,19 21,25
8,70 21,25
4,79 21,25
1,89 21,25
1,45 21,25
7,79 21,25
6,96 21,25
4,49 21,25
4,06 21,25
0,67 21,25
427 21,25
1,32 21,25
1,89 21,25
7,66 21,25
0,41 21,25
1,32 21,25
0,93 21,25
0,02 21,25
2,02 20,72
3,06 20,72
1,67 20,72
0,41 20,72
1,84 20,72
1,71 20,72
1,50 20,72

0,9910,26 20,72

0,92
0,92
0,92
0,92

9,17 20,72
2,62 20,72
2,19 20,72
0,93 20,72

1,87E+07 3,60E+05
2,18E+07 3,93E+05
1,12E+07 2,13E+05
2,76E+07 3,45E+05
2,86E+07 3,77E+05
4,09E+07 4,13E+05
3,66E+07 2,75E+05
4,37E+09 4,68E+07
2,88E+07 3,31E+05
8,20E+07 5,10E+05
2,06E+07 1,79E+05
2,70E+07 1,85E+05
2,23E+07 2,45E+05
3,89E+07 3,12E+05
3,31E+07 2,54E+05
2,58E+07 1,63E+05
4,22E+07 3,09E+05
2,72E+07 1,95E+05
2,53E+07 2,00E+05
1,77E+07 1,90E+05
2,52E+07 2,55E+05
2,57E+07 2,01E+05
1,60E+07 2,79E+05
2,80E+08 1,41E+06
2,28E+07 3,39E+05
8,46E+07 3,36E+05
1,91E+07 3,12E+05
2,95E+07 4,02E+05
1,60E+07 2,49E+05
8,13E+06 1,71E+05
6,77E+07 7,34E+05
1,65E+07 2,30E+05
5,07E+07 6,92E+05
3,51E+07 2,83E+05
7,12E+09 9,40E+07
1,02E+07 1,56E+05
3,67E+07 2,69E+05
3,19E+07 2,20E+05
8,58E+07 7,62E+05
5,90E+07 3,64E+05
4,34E+07 3,58E+05
1,67E+07 1,88E+05
4,84E+07 3,19E+05
2,82E+07 2,42E+05
2,88E+07 2,22E+05
3,83E+07 2,65E+05
4,17E+07 2,82E+05
1,82E+07 2,16E+05
3,29E+07 2,58E+05
1,26E+08 9,54E+05
9,18E+07 6,82E+05
3,20E+07 3,80E+05
1,64E+07 1,85E+05
6,08E+07 5,90E+05
1,63E+07 2,29E+05
5,26E+09 5,46E+07
1,46E+07 1,85E+05
2,18E+07 1,58E+05
3,43E+07 3,37E+05
1,59E+07 1,77E+05
1,19E+09 1,59E+07
3,13E+07 3,09E+05
1,49E+07 3,02E+05
2,49E+07 4,02E+05
2,41E+08 2,52E+06
7,99E+06 2,12E+05
5,92E+06 1,74E+05
9,47E+06 2,15E+05
2,21E+07 1,87E+05
9,85E+07 3,63E+05
2,12E+09 1,63E+07
4,24E+06 1,84E+05
2,61E+07 3,02E+05
1,98E+07 1,78E+05
8,02E+07 7,43E+05
1,17E+10 1,30E+08

11561 2,17 8,13 29,34
11562 2,17 3,97 29,34
11563 2,09 8,18 29,34
11564 2,09 7,66 29,34
11565 2,07 8,39 29,34
11566 2,04 4,06 29,34
11567 2,02 2,02 29,34
11568 1,92 7,79 29,34
11569 1,85 3,10 29,34
11570 1,85 1,84 29,34
11571 1,83 2,93 29,34
11572 1,78 0,80 29,34
11573 1,75 4,79 29,34
11574 1,75 0,80 29,34
11575 1,64 4,01 29,34
11576 1,64 2,93 29,34
11577 1,64 2,19 29,34
11578 1,63 4,79 29,34
11579 2,30 1,67 28,80
11580 2,26 7,61 28,80
11581 2,24 4,36 28,80
11582 2,24 2,23 28,80
11583 2,19 1,67 28,80
11584 2,11 7,87 28,80
11585 2,11 1,67 28,80
11586 2,09 4,06 28,80
11587 2,09 2,10 28,80
11588 2,09 0,89 28,80
11589 2,08 8,87 28,80
11590 2,05 4,79 28,80
11591 2,00 8,87 28,80
11592 1,90 8,78 28,80
11593 1,77 2,28 28,80
11594 1,72 7,74 28,80
11595 1,72 3,01 28,80
11596 1,71 7,83 28,80
11597 1,71 7,35 28,80
11598 1,71 2,41 28,80
11599 1,71 1,71 28,80
11600 1,70 1,02 28,80
11601 1,66 7,83 28,80
11602 1,66 1,02 28,80
11603 1,62 7,79 28,80
11604 1,52 0,85 28,80
11605 1,40 1,41 28,80
11606 1,36 1,89 28,80
11607 1,34 1,37 28,80
11608 1,10 1,50 28,80
11609 1,10 0,67 28,80
11610 1,03 1,63 28,80
11611 1,01 7,83 28,80
11612 2,00 9,35 28,26
11613 1,92 9,39 28,26
11614 1,63 9,13 28,26
11615 1,04 2,36 28,26
11616 2,11 2,62 27,72
11617 2,07 3,88 27,72
11618 2,05 8,44 27,72
11619 2,05 4,36 27,72
11620 2,00 8,44 27,72
11621 1,98 3,27 27,72
11622 1,97 1,67 27,72
11623 1,87 3,19 27,72
11624 1,70 4,79 27,72
11625 1,62 4,23 27,72
11626 1,42 2,97 27,72
11627 1,40 0,67 27,72
11628 1,33 0,89 27,72
11629 1,19 1,45 27,72
11630 1,00 6,96 27,72
11631 0,91 1,32 27,72
11632 2,08 4,10 27,18
11633 2,08 3,71 27,18
11634 2,07 2,06 27,18
11635 2,04 7,66 27,18
11636 2,01 7,31 27,18

3,52E+07 4,20E+05
3,33E+07 3,13E+05
5,18E+07 6,43E+05
2,27E+07 2,50E+05
4,16E+07 4,54E+05
5,09E+07 3,78E+05
3,21E+09 2,15E+07
3,07E+07 2,44E+05
4,50E+07 4,71E+05
2,72E+09 2,64E+07
3,84E+07 2,74E+05
4,97E+07 2,97E+05
4,07E+07 3,57E+05
5,08E+07 2,95E+05
2,50E+07 2,92E+05
8,42E+07 1,07E+06
3,27E+07 4,21E+05
3,95E+07 5,50E+05
1,83E+07 2,86E+05
2,14E+07 5,00E+05
1,98E+07 3,41E+05
1,06E+09 1,41E+07
4,41E+07 3,89E+05
2,78E+07 3,09E+05
6,75E+07 4,93E+05
6,15E+07 7,54E+05
3,49E+09 3,13E+07
2,99E+07 2,15E+05
4,06E+07 6,81E+05
4,29E+07 4,27E+05
2,47E+07 3,68E+05
1,14E+07 2,01E+05
5,17E+07 4,23E+05
2,07E+07 2,06E+05
1,01E+08 1,22E+06
1,95E+07 2,41E+05
1,83E+07 4,17E+05
1,68E+07 4,32E+05
9,69E+09 1,70E+08
9,92E+07 9,59E+05
2,26E+07 2,25E+05
1,08E+08 1,03E+06
1,26E+07 2,10E+05
4,24E+07 2,58E+05
1,03E+09 1,06E+07
3,27E+07 2,10E+05
8,94E+08 8,16E+06
7,67TE+07 6,77E+05
3,75E+07 3,04E+05
6,24E+07 7,32E+05
1,62E+07 2,75E+05
3,01E+07 3,53E+05
1,04E+07 2,86E+05
1,66E+07 2,63E+05
1,07E+07 2,27E+05
3,91E+07 3,07E+05
4,40E+07 3,94E+05
3,70E+07 2,66E+05
1,74E+07 2,33E+05
1,65E+07 2,14E+05
1,48E+07 2,01E+05
1,39E+08 7,27E+05
1,69E+07 2,24E+05
4,31E+07 3,37E+05
1,55E+07 2,38E+05
2,18E+07 3,10E+05
1,23E+08 1,19E+06
1,34E+08 1,24E+06
4,16E+07 5,54E+05
2,21E+07 3,77E+05
7,60E+07 9,54E+05
3,24E+07 2,05E+05
5,61E+07 6,32E+05
3,38E+09 4,07E+07
8,43E+06 2,09E+05
2,44E+07 3,14E+05
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Integral Intens.

6525
6526

1,16
1,07
0,99
0,91

435
1,66
1,48
1,45
1,38

0,88 24,48
1,40 24,48
1,40 24,48
0,36 24,48
1,48 24,48
1,40 24,48
1,40 24,48
1,40 24,48
0,88 24,48
0,88 24,48
1,40 24,48
0,88 24,48
7,91 24,24
8,34 24,24
5,39 24,24
2,01 24,24
8,34 24,24
8,43 24,24
0,88 24,24
0,88 24,24
3,83 24,24
1,40 24,24

1,3610,25 24,24

1,36
1,32
0,94
0,89
0,89
0,88
0,88
0,88
0,87
0,87
533
4,52
4,47
4,39
435
4,29
3,03
0,92
0,92
0,92
0,91
0,87
5,38
4,58
4,54
435
433
2,62
0,92
0,66
4,55
4,54
2,57
2,41
1,66
0,88
0,83
0,77
0,77
0,77
0,75
0,75
0,75
0,74
0,66
0,10
4,58
4,53
4,52
4,49
2,49
2,01
0,87

9,04 24,24
3,74 24,24
0,44 24,24
8,43 24,24
1,83 24,24
9,47 24,24
3,22 2424
0,88 24,24
2,96 24,24
2,09 24,24
0,79 23,99
8,43 23,99
9,21 23,99
9,21 23,99
9,12 23,99
8,43 23,99
3,05 23,99
7,30 23,99
5,48 23,99
5,13 23,99
2,18 23,99
4,09 23,99
4,44 23,74
4,78 23,74
3,39 23,74
0,70 23,74
8,34 23,74
2,61 23,74
9,38 23,74
1,22 23,74
0,79 23,50
4,96 23,50
2,61 23,50
2,44 23,50
0,88 23,50
9,47 23,50
5,39 23,50
5,30 23,50
1,75 23,50
0,79 23,50
8,51 23,50
2,27 23,50
2,01 23,50
4,00 23,50
3,05 23,50
0,88 23,50
3,48 23,25
0,79 23,25
7,04 23,25
0,88 23,25
2,53 23,25
0,70 23,25
0,88 23,25

3,49E+07 9,72E+05
7,94E+07 1,03E+06
1,00E+08 1,29E+06,
2,19E+07 6,05E+05
1,23E+08 1,19E+06
1,29E+08 1,15E+06,
1,18E+08 1,01E+06,
7,58E+07 8,27E+05
6,85E+07 5,83E+05
3,27E+07 4,28E+05
2,69E+07 4,09E+05
2,01E+07 4,13E+05
2,04E+07 4,22E+05
4,75E+07 5,96E+05
2,63E+07 4,56E+05
2,72E+07 4,54E+05
3,59E+07 4,73E+05
3,39E+07 4,38E+05
3,83E+07 4,74E+05
8,43E+07 9,20E+05
2,54E+07 4,42E+05
3,35E+09 6,70E+07
3,41E+07 6,60E+05
3,13E+07 4,32E+05
3,14E+07 4,14E+05
6,50E+07 8,77E+05
5,33E+07 5,76E+05
5,80E+07 1,28E+06)
4,65E+07 6,67E+05
3,80E+07 6,42E+05
6,47E+09 1,11E+08
3,79E+07 5,31E+05
4,00E+07 7,97E+05
8,74E+06 3,99E+05
4,08E+07 5,33E+05
2,41E+07 3,80E+05
2,84E+07 3,94E+05
2,52E+07 5,33E+05
3,19E+07 4,48E+05
4,12E+07 5,94E+05
2,25E+07 3,90E+05
2,32E+07 4,22E+05
2,34E+07 4,49E+05
4,90E+07 7,55E+05
1,60E+07 4,79E+05
1,98E+07 4,18E+05
5,51E+07 6,65E+05
2,49E+07 4,86E+05
3,10E+07 4,54E+05
3,17E+07 4,14E+05
2,08E+07 4,51E+05
4,95E+07 5,92E+05
5,98E+07 6,02E+05
5,63E+07 5,91E+05
4,58E+07 5,23E+05
1,43E+07 3,91E+05
1,19E+07 3,81E+05
4,71E+07 5,10E+05
6,34E+07 7,57E+05
1,94E+07 3,91E+05
2,50E+07 5,17E+05
3,09E+07 1,03E+06)
2,80E+09 4,86E+07
4,68E+07 5,97E+05
4,41E+07 6,35E+05
3,42E+07 1,11E+06
1,67E+07 4,60E+05
2,22E+07 3,93E+05
3,25E+07 4,89E+05
1,74E+07 4,39E+05
5,46E+07 5,21E+05
2,09E+07 3,94E+05
4,65E+07 5,34E+05
2,45E+07 5,52E+05
2,72E+07 3,86E+05
8,39E+09 1,23E+08

0,90 1,41 20,72
0,89 4,06 20,72
0,89 2,02 20,72
0,8410,26 20,72
0,84 8,87 20,72
0,82 3,75 20,72
0,81 5,01 20,72
0,78 6,79 20,72
0,78 5,23 20,72
0,78 4,53 20,72
0,78 1,67 20,72
0,77 8,48 20,72
0,77 7,79 20,72
0,77 3,19 20,72
0,77 1,89 20,72
0,77 1,45 20,72
0,77 0,76 20,72
0,75 9,17 20,72
0,75 3,93 20,72
0,74 0,24 20,72
0,73 -0,41 20,72
0,7110,26 20,72
0,70 2,36 20,72
0,69 9,22 20,72
0,69 4,97 20,72
0,67 3,75 20,72
0,60 2,10 20,72
0,48 8,61 20,72
0,48 2,97 20,72
0,48 1,63 20,72
0,48 0,46 20,72
0,37 7,61 20,72
0,37 3,06 20,72
2,02 2,02 20,18
2,02 0,85 20,18
1,93 2,02 20,18
1,78 1,84 20,18
0,89 9,09 20,18
0,88 1,89 20,18
0,78 6,92 20,18
0,74 8,83 20,18
1,82 1,45 19,64
1,42 4,14 19,64
1,42 -0,67 19,64
0,7810,21 19,64
0,03 0,37 19,64
0,02 3,06 19,64
0,02 1,32 19,64
0,02 0,63 19,64
0,02 0,02 19,64
20,43 3,97 19,64
20,43 1,84 19,64
0,45 0,41 19,64
-0,45-0,46 19,64
0,46 6,44 19,64
1,55 1,89 19,10
1,53 9,22 19,10
1,53 2,36 19,10
1,50 6,92 19,10
1,50 5,36 19,10
1,50 2,02 19,10
1,49 4,36 19,10
1,49 1,50 19,10
1,44 1,89 19,10
1,40 4,36 19,10
0,93 7,31 19,10
0,93 2,32 19,10
0,78 8,09 19,10
0,62 1,67 19,10
0,42 6,44 19,10
0,46 2,88 19,10
0,46 0,67 19,10
1,52 0,80 18,56
1,42 2,19 18,56
1,38 3,36 18,56
1,38 1,80 18,56

9,94E+07 5,84E+05
6,87E+07 4,21E+05
1,10E+08 6,63E+05
1,57E+07 1,96E+05
3,47E+07 2,56E+05
1,69E+07 1,88E+05
1,96E+07 1,94E+05
1,36E+07 1,73E+05
2,68E+07 2,43E+05
6,01E+07 4,54E+05
1,20E+08 7,16E+05
3,30E+07 2,81E+05
3,06E+07 3,10E+05
3,56E+07 3,03E+05
1,61E+08 1,30E+06
1,08E+08 6,04E+05
8,48E+09 7,76E+07
4,89E+07 3,30E+05
2,41E+07 2,19E+05
2,44E+07 1,75E+05
1,96E+07 1,96E+05
1,53E+07 2,02E+05
4,25E+07 2,38E+05
4,51E+07 4,68E+05
1,86E+07 2,46E+05
1,81E+07 2,78E+05
5,41E+07 2,72E+05
1,42E+07 1,99E+05
6,06E+06 1,58E+05
1,68E+07 2,94E+05
9,23E+08 1,05E+07
1,26E+07 2,11E+05
1,41E+07 2,57E+05
6,30E+08 1,33E+07
1,39E+07 3,62E+05
2,05E+08 2,03E+06
7,41E+06 1,80E+05
3,43E+07 3,07E+05
1,05E+08 6,84E+05
1,93E+07 1,96E+05
3,03E+07 3,57E+05
4,50E+06 1,59E+05
3,85E+07 3,82E+05
1,12E+07 4,29E+05
1,35E+07 2,06E+05
1,62E+07 3,29E+05
8,97E+06 1,76E+05
9,95E+06 2,66E+05
6,34E+06 2,11E+05
4,94E+08 8,98E+06
1,03E+07 1,58E+05
1,65E+07 2,44E+05
1,94E+07 2,99E+05
4,50E+08 7,58E+06
1,27E+07 2,14E+05
2,33E+07 1,91E+05
8,70E+06 2,19E+05
1,17E+07 1,72E+05
2,98E+07 4,59E+05
1,16E+07 2,06E+05
1,25E+07 1,64E+05
2,85E+07 3,78E+05
3,52E+09 3,74E+07
2,11E+07 1,70E+05
2,18E+07 1,77E+05
2,98E+07 2,16E+05
1,85E+07 2,00E+05
1,78E+07 2,37E+05
2,53E+07 2,21E+05
1,31E+07 1,83E+05
8,74E+06 1,78E+05
1,07E+07 2,92E+05
6,40E+07 9,23E+05
2,11E+07 1,76E+05
1,73E+07 2,20E+05
3,19E+07 2,00E+05

11637 1,96 7,31 27,18
11638 1,87 2,45 27,18
11639 1,86 8,05 27,18
11640 1,83 3,19 27,18
11641 1,81 4,79 27,18
11642 1,77 4,10 27,18
11643 1,74 9,04 27,18
11644 1,64 4,79 27,18
11645 1,63 2,19 27,18
11646 1,63 1,19 27,18
11647 1,62 7,44 27,18
11648 1,62 3,19 27,18
11649 1,62 1,63 27,18
11650 1,62 0,85 27,18
11651 1,56 1,24 27,18
11652 1,52 4,79 27,18
11653 1,49 2,23 27,18
11654 1,40 4,79 27,18
11655 1,40 2,84 27,18
11656 1,37 0,67 27,18
11657 1,30 2,23 27,18
11658 1,19 1,19 27,18
11659 1,18 1,63 27,18
11660 1,16 7,44 27,18
11661 1,16 0,85 27,18
11662 1,15 4,23 27,18
11663 1,15 1,84 27,18
11664 1,06 9,00 27,18
11665 1,06 7,18 27,18
11666 1,06 4,40 27,18
11667 1,06 3,01 27,18
11668 1,06 2,10 27,18
11669 1,06 1,06 27,18
11670 1,01 1,02 27,18
11671 1,00 4,06 27,18
11672 1,00 2,41 27,18
11673 1,00 1,89 27,18
11674 1,00 0,46 27,18
11675 0,99 3,93 27,18
11676 0,97 1,41 27,18
11677 0,82 1,89 27,18
11678 0,82 1,67 27,18
11679 0,82 0,80 27,18
11680 0,66 1,37 27,18
11681 0,62 1,76 27,18
11682 2,08 1,37 26,65
11683 2,08 0,76 26,65
11684 2,07 8,31 26,65
11685 2,00 4,01 26,65
11686 1,90 3,93 26,65
11687 1,90 3,27 26,65
11688 1,89 1,89 26,65
11689 1,87 4,14 26,65
11690 1,85 7,40 26,65
11691 1,85 1,32 26,65
11692 1,83 0,89 26,65
11693 1,81 1,80 26,65
11694 1,79 7,79 26,65
11695 0,89 26,65
11696 8,96 26,65
11697 4,79 26,65
11698 3,14 26,65
11699 1,06 26,65
11700 1,50 26,65
11701 0,72 26,65
11702 4,79 26,65
11703 7,92 26,65
11704 9,00 26,65
11705 1,28 26,65
11706 0,46 26,65
11707 1,50 26,65
11708 2,80 26,65
11709 2,23 26,65
11710 0,67 26,65
11711 1,50 26,65
11712 1,84 26,65

1,29
1,29
1,27
1,10
0,97
0,89
0,67
0,51
0,47

2,14E+07 2,94E+05
2,00E+07 2,32E+05
1,05E+07 2,35E+05
1,83E+07 2,82E+05
2,81E+07 2,88E+05
2,54E+07 3,61E+05
1,97E+07 2,11E+05
3,74E+07 3,70E+05
3,97E+07 3,38E+05
6,93E+07 1,20E+06
2,16E+07 3,34E+05
2,61E+07 3,76E+05
3,93E+09 3,73E+07
9,88E+07 1,03E+06
9,37E+07 4,33E+05
2,42E+07 3,13E+05
1,51E+07 2,44E+05
2,05E+07 2,35E+05
2,19E+07 2,30E+05
1,32E+08 1,14E+06
1,78E+07 2,83E+05
1,34E+09 2,19E+07
5,22E+07 1,09E+06
1,54E+07 4,27E+05
1,15E+08 1,18E+06
8,75E+06 2,15E+05
2,02E+07 2,25E+05
9,34E+06 2,09E+05
1,84E+07 2,91E+05
1,11E+07 2,59E+05
2,37E+07 4,00E+05
3,95E+07 4,27E+05
1,40E+09 1,94E+07
1,62E+09 1,91E+07
9,21E+06 2,19E+05
1,66E+07 2,40E+05
8,11E+07 7,84E+05
2,51E+07 3,31E+05
1,16E+07 2,07E+05
7,82E+07 4,87E+05
5,12E+07 9,71E+05
2,10E+07 2,32E+05
1,32E+09 1,45E+07
8,09E+07 8,56E+05
1,84E+07 2,05E+05
2,48E+07 2,19E+05
3,03E+07 5,24E+05
3,05E+07 3,67E+05
2,62E+07 2,43E+05
2,06E+07 2,68E+05
9,10E+06 2,01E+05
1,14E+09 1,17E+07
2,50E+07 3,26E+05
1,55E+07 3,18E+05
2,70E+07 2,30E+05
1,17E+08 1,10E+06
1,39E+09 1,35E+07
2,23E+07 4,32E+05
1,10E+08 9,03E+05
1,75E+07 2,53E+05
3,40E+07 3,27E+05
2,89E+07 2,60E+05
2,85E+07 5,65E+05
2,05E+09 2,20E+07
7,97E+07 8,39E+05
2,31E+07 3,03E+05
1,27E+07 2,17E+05
1,18E+07 2,06E+05
9,37E+08 6,66E+06
1,82E+07 2,46E+05
6,30E+07 7,11E+05
1,68E+07 2,71E+05
1,67E+07 3,17E+05
8,18E+08 1,37E+07
3,21E+07 4,46E+05
1,99E+07 3,69E+05
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HC

H C

Integral Intens.

HC H C

Integral Intens.

N. HC H C

Integral Intens.

6658
6659

6664
6665
6666
6667
6668
6669
6670
6671
6672
6673
6674
6675
6676

0,75
0,73
0,55
237
2,25
0,88
0,87

0,38
0,88
0,87
0,83
0,82
0,79
0,78
0,77
5,99

9,64 23,25
2,79 23,25
0,53 23,25
2,35 23,00
2,27 23,00
8,51 23,00
3,22 23,00
2,09 23,00
2,35 23,00
0,70 23,00
2,09 23,00
0,53 23,00
3,05 22,76
2,70 22,76
0,44 22,76
6,95 22,76
2,44 22,76
9,56 22,76
0,36 22,76
0,88 22,51
0,88 22,51
2,09 22,51
4,18 22,51
7,56 22,51
4,78 22,51
1,48 22,51
8,95 22,51
0,62 22,51
227 22,51
7,30 22,51
6,26 22,51
4,78 22,26
2,61 22,26
2,35 22,26
0,88 22,26
0,88 22,26
1,57 22,26
0,88 22,26
3,74 22,26
8,34 22,26
6,95 22,26
6,35 22,26
0,88 22,26
2,96 22,26
9,73 22,26
7,04 22,26
4,44 2226
0,79 22,26
8,43 22,02
0,88 22,02
0,96 22,02
0,88 22,02
2,53 22,02
0,88 22,02
0,88 22,02
3,13 22,02
1,75 22,02
9,21 22,02
9,04 22,02
8,17 22,02
2,27 22,02
1,05 22,02
0,44 22,02
9,38 22,02
7,39 22,02
6,08 22,02
9,47 22,02
7,30 22,02
1,83 22,02
5,91 22,02
6,17 22,02
1,48 22,02
1,75 22,02
3,22 22,02
6,00 22,02
0,88 21,77

5,98E+07 6,25E+05
3,35E+07 3,92E+05
3,82E+07 4,75E+05
1,98E+07 4,41E+05
4,21E+07 8,00E+05
1,11E+08 1,55E+06,
6,00E+07 8,07E+05
6,49E+07 8,15E+05
4,96E+07 4,12E+05
2,14E+09 3,18E+07
4,45E+07 7,15E+05
2,44E+07 5,94E+05
3,38E+07 4,85E+05
1,83E+07 4,20E+05
6,29E+07 9,10E+05
6,47E+07 8,18E+05
6,78E+07 1,02E+06
4,85E+07 6,42E+05
1,67E+07 6,20E+05
5,86E+07 6,08E+05
4,95E+07 4,53E+05
6,38E+07 1,12E+06
1,99E+07 5,05E+05
2,56E+07 5,89E+05
2,19E+07 3,98E+05
8,27E+08 1,88E+07
1,96E+07 5,11E+05
6,13E+07 1,73E+06)
3,21E+07 5,53E+05
4,42E+07 5,86E+05
4,08E+07 5,34E+05
3,36E+07 3,87E+05
1,65E+07 4,62E+05
2,76E+07 6,23E+05
3,06E+07 3,91E+05
1,05E+08 9,24E+05
2,94E+07 1,17E+06
1,86E+08 2,28E+06,
7,06E+06 3,91E+05
6,89E+07 6,89E+05
5,72E+07 5,96E+05
2,52E+07 4,33E+05
1,16E+10 1,80E+08
5,47E+07 6,95E+05
1,09E+08 1,15E+06,
5,18E+07 4,76E+05
2,49E+07 7,35E+05
2,01E+07 3,83E+05
2,87E+07 4,31E+05
4,53E+07 4,50E+05
3,51E+07 4,15E+05
3,20E+07 3,87E+05
2,63E+07 4,54E+05
4,64E+07 5,26E+05
9,37E+07 8,84E+05
2,06E+07 4,31E+05
6,37E+07 8,71E+05
4,93E+07 6,17E+05
4,91E+07 6,05E+05
3,53E+07 6,79E+05
2,04E+07 8,24E+05
5,08E+09 1,02E+08
9,40E+07 1,44E+06)
6,86E+07 6,49E+05
3,64E+07 3,96E+05
4,50E+07 4,64E+05
8,69E+07 1,16E+06
4,50E+07 5,95E+05
8,82E+07 1,64E+06)
4,06E+07 5,81E+05
5,59E+07 6,02E+05
2,06E+08 1,64E+06)
6,22E+07 1,06E+06)
5,16E+07 6,51E+05
3,98E+07 4,49E+05
3,43E+07 3,94E+05

9668
9669
9670
9671
9672
9673
9674
9675
9676
9677
9678
9679
9680
9681
9682
9683
9684
9685
9686

1,38
1,37
137
137
1,37
1,35
1,30
0,85
0,77
0,73
1,52
1,38
1,37
1,35
1,35
1,35
1,34
1,33
1,33
131
0,89

2,19

1,37
7,14
4,58
4,10
2,10
7,96
7,92
2,49
0,76
3,75
8,22
0,72
2,28
7,57
436
3,71
2,15
1,84
0,72
7,18
731
3,84
4,66
427
8,78
2,23
2,49
1,80
4,75
1,84

4,19

2,06
2,45
1,45
1,50
0,59
3,01
4,79
3,97
2,71

18,56
18,56
18,56
18,56
18,56
18,56
18,56
18,56
18,56
18,56
18,02
18,02
18,02
18,02
18,02
18,02
18,02
18,02
18,02
18,02
18,02
18,02
18,02
18,02
18,02
18,02
18,02
18,02
18,02
18,02
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
17,48
16,94
16,94
16,40
16,40
16,40
16,40
16,40
15,86
15,86
15,86
15,86

4,66E+09 3,96E+07
3,16E+07 3,40E+05
1,85E+07 1,58E+05
4,76E+07 3,73E+05
2,20E+07 1,83E+05
2,41E+07 2,99E+05
1,21E+07 1,79E+05
2,45E+07 2,52E+05
3,82E+09 2,07E+07
1,16E+07 1,61E+05
2,31E+07 2,94E+05
1,97E+07 2,35E+05
1,61E+07 1,73E+05
2,60E+07 2,78E+05
2,79E+07 2,04E+05
2,32E+07 2,54E+05
1,64E+07 1,81E+05
2,53E+07 1,73E+05
1,70E+07 2,57E+05
3,15E+07 2,43E+05
3,14E+07 2,72E+05
2,08E+07 1,89E+05
1,72E+07 1,65E+05
2,12E+07 1,92E+05
1,74E+07 2,26E+05
3,11E+07 2,96E+05
2,36E+07 2,16E+05
3,80E+07 2,62E+05
1,75E+07 1,64E+05
3,02E+07 2,83E+05
2,39E+07 2,91E+05
2,10E+07 2,96E+05
2,40E+07 2,58E+05
3,27E+07 3,69E+05
3,30E+07 4,14E+05
2,69E+07 2,93E+05
2,99E+07 3,21E+05
3,15E+07 2,75E+05
1,31E+07 1,81E+05
1,86E+07 2,09E+05
7,28E+08 7,97E+06
1,50E+07 1,60E+05
1,74E+07 2,48E+05
1,06E+07 1,68E+05
2,13E+07 2,75E+05
1,18E+07 1,64E+05
2,30E+07 1,86E+05
2,15E+07 1,78E+05
3,01E+07 2,00E+05
1,51E+07 1,80E+05
2,10E+07 2,04E+05
1,18E+07 1,83E+05
7,88E+07 8,34E+05
4,10E+07 3,61E+05
2,34E+07 1,86E+05
4,72E+09 5,02E+07
1,34E+07 2,06E+05
1,77E+07 1,74E+05
4,22E+07 3,69E+05
1,64E+07 1,90E+05
3,27E+07 2,72E+05
4,20E+07 4,03E+05
4,05E+07 4,04E+05
1,51E+09 1,04E+07
3,41E+07 3,53E+05
1,91E+07 2,22E+05
1,03E+07 1,66E+05
5,54E+08 9,79E+06
7,31E+06 1,98E+05
1,07E+09 1,64E+07
3,01E+07 2,91E+05
1,11E+09 1,04E+07
6,76E+06 1,83E+05
1,16E+07 2,25E+05
9,70E+06 1,79E+05
1,50E+07 3,68E+05

11713 0,47 1,28 26,65
11714 1,27 1,84 26,11
11715 0,92 2,41 26,11
11716 0,88 1,63 26,11
11717 0,88 1,32 26,11
11718 0,88 0,89 26,11
11719 0,88 0,11 26,11
11720 0,86 6,96 26,11
11721 0,85 6,48 26,11
11722 0,47 0,46 26,11
11723 1,67 8,09 25,57
11724 1,37 4,84 25,57
11725 1,37 3,14 25,57
11726 1,36 4,01 25,57
11727 1,36 2,93 25,57
11728 0,96 1,50 25,57
11729 0,93 1,84 25,57
11730 0,92 6,96 25,57
11731 0,91 1,37 25,57
11732 0,84 1,54 25,57
11733 0,82 2,06 25,57
11734 0,82 1,84 25,57
11735 0,82 1,32 25,57
11736 1,89 0,93 25,03
11737 1,78 2,10 25,03
11738 1,77 1,76 25,03
11739 1,66 9,04 25,03
11740 1,55 8,52 25,03
11741 1,53 2,19 25,03
11742 1,37 0,89 25,03
11743 0,82 0,80 25,03
11744 0,74 2,23 25,03
11745 0,74 1,28 25,03
11746 0,73 4,36 25,03
11747 0,73 2,02 25,03
11748 0,73 1,89 25,03
11749 0,73 0,72 25,03
11750 1,97 1,97 24,49
11751 1,86 1,45 24,49
11752 1,83 0,89 24,49
11753 1,71 1,45 24,49
11754 1,70 0,85 24,49
11755 1,60 1,58 24,49
11756 1,49 1,93 24,49
11757 1,49 0,89 24,49
11758 1,48 4,79 24,49
11759 1,48 3,01 24,49
11760 1,47 3,84 24,49
11761 1,47 1,45 24,49
11762 1,41 1,41 24,49
11763 1,21 0,89 24,49
11764 0,91 0,24 24,49
11765 0,91-0,37 24,49
11766 1,78 0,89 23,95
11767 1,60 0,85 23,95
11768 1,41 2,02 23,95
11769 1,40 0,72 23,95
11770 0,95 5,53 23,95
11771 0,93 1,37 23,95
11772 0,92 5,14 23,95
11773 0,91 1,84 23,95
11774 0,88 2,88 23,95
11775 0,86 0,54 23,95
11776 0,92 9,17 23,41
11777 0,92 3,27 23,41
11778 0,78 8,57 23,41
11779 0,78 5,36 23,41
11780 0,78 1,71 23,41
11781 0,78 1,50 23,41
11782 0,78 1,32 23,41
11783 0,77 2,06 23,41
11784 0,77 0,76 23,41
11785 0,76 8,31 23,41
11786 0,76 4,14 23,41
11787 0,76 3,97 23,41
11788 1,87 0,89 22,87

2,77E+07 3,21E+05
4,78E+07 2,51E+05
2,01E+07 2,39E+05
4,99E+07 6,21E+05
5,92E+07 3,25E+05
3,71E+09 2,60E+07
1,27E+07 2,34E+05
1,44E+07 2,82E+05
9,36E+06 2,02E+05
4,58E+08 9,60E+06
1,10E+07 2,32E+05
1,63E+07 2,37E+05
1,80E+07 2,74E+05
2,47E+07 3,47E+05
3,50E+07 3,50E+05
7,53E+07 5,04E+05
1,13E+08 9,30E+05
2,69E+07 2,49E+05
6,23E+07 3,24E+05
3,45E+07 3,59E+05
3,72E+07 3,83E+05
6,80E+07 5,04E+05
4,09E+07 3,37E+05
5,58E+07 5,18E+05
2,59E+07 2,26E+05
6,85E+08 6,06E+06
1,14E+07 2,13E+05
1,33E+07 2,46E+05
2,38E+07 2,18E+05
5,07E+07 2,42E+05
3,09E+09 2,34E+07
2,48E+07 2,96E+05
3,12E+07 2,64E+05
4,52E+06 2,00E+05
2,65E+07 3,80E+05
2,45E+07 4,26E+05
1,53E+09 1,63E+07
2,36E+08 2,31E+06
3,57E+07 3,23E+05
5,59E+07 3,59E+05
9,37E+07 1,15E+06
2,36E+07 2,04E+05
1,35E+09 1,24E+07
8,72E+07 8,28E+05
4,47E+07 4,39E+05
1,20E+07 2,00E+05
2,73E+07 4,52E+05
1,12E+07 2,39E+05
4,09E+09 5,25E+07
4,34E+09 5,96E+07
8,45E+07 4,66E+05
1,29E+07 3,74E+05
7,49E+06 2,47E+05
2,36E+07 2,95E+05
2,99E+07 3,26E+05
1,75E+07 2,30E+05
1,71E+07 2,83E+05
9,06E+06 2,53E+05
1,16E+08 1,12E+06
7,28E+06 2,27E+05
1,51E+08 1,16E+06
1,97E+07 2,27E+05
7,70E+07 5,72E+05
2,13E+07 2,92E+05
2,14E+07 3,68E+05
1,49E+07 2,05E+05
1,52E+07 3,84E+05
1,03E+08 1,06E+06
6,01E+07 3,87E+05
7,05E+07 4,76E+05
8,46E+07 8,23E+05
4,06E+09 3,83E+07
1,51E+07 2,09E+05
2,27E+07 3,45E+05
2,30E+07 3,58E+05
2,47E+07 3,43E+05
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HC

H C

Integral Intens.

HC H C

Integral Intens.

N. HC H C

Integral Intens.

6740
6741
6742
6743
6744
6745
6746
6747
6748
6749
6750
6751
6752

4,52
2,15
1,90
1,85
1,67
1,59
1,29
1,24
1,10
1,08
1,06
1,05
1,03
1,03
1,01
0,96
0,91
0,87
0,78
0,75
0,70
0,04

0,43
5,30
4,59
4,49
3,98
3,94
3,79
3,00
2,93
2,77
2,70
2,08
1,94
1,81
1,78
1,73
1,38
1,35
131
1,29
1,29
127
1,26
1,25
1,25
1,24
1,24
1,22
1,22

7,39 21,77
2,18 21,77
1,92 21,77
1,05 21,77
0,88 21,77
1,92 21,77
3,83 21,77
4,78 21,77
5,74 21,77
8,43 21,77
6,78 21,77
3,48 21,77
9,99 21,77
4,44 21,77
9,30 21,77
8,25 21,77
591 21,77
2,09 21,77
7,65 21,77
0,42 21,77
3,22 21,77
1,22 21,77
1,22 21,77
1,22 21,52
0,62 21,52
0,70 21,52
0,70 21,52
0,88 21,52
0,62 21,52
0,70 21,52
0,70 21,52
0,88 21,52
0,79 21,52
0,79 21,52
0,70 21,52
1,83 21,52
1,05 21,52
1,75 21,52
1,40 21,52
4,00 21,52
2,01 21,52
1,31 21,52
0,79 21,52
9,04 21,52
6,69 21,52
2,18 21,52
1,92 21,52
8,08 21,52
435 21,52
9,12 21,52
1,22 21,52

1,2110,08 21,52

121
1,17
1,15
1,15
1,13
1,13
1,13
1,13
112
1,02
0,92
0,87
0,87
0,87
0,85
0,85
0,77
0,73
0,70
0,61
0,47
0,44
0,44
0,44

3,65 21,52
1,83 21,52
8,17 21,52
7,30 21,52
9,99 21,52
9,04 21,52
4,44 21,52
1,14 21,52
2,44 21,52
4,09 21,52
9,38 21,52
6,78 21,52
3,22 21,52
2,96 21,52
7,56 21,52
4,18 21,52
122 21,52
2,61 21,52
4,52 21,52
1,22 21,52
1,22 21,52
2,87 21,52
2,53 21,52
0,44 21,52

2,66E+07 5,01E+05
5,31E+07 9,60E+05
6,78E+07 1,62E+06)
9,17E+06 3,84E+05
7,95E+07 9,89E+05
2,99E+07 4,05E+05
3,62E+07 7,44E+05
4,40E+07 1,21E+06
2,12E+07 6,59E+05
3,20E+07 8,03E+05
2,18E+07 4,05E+05
4,54E+07 6,26E+05
4,54E+07 7,72E+05
3,74E+07 8,24E+05
5,11E+07 4,33E+05
4,00E+07 7,50E+05
4,91E+07 5,48E+05
1,09E+08 1,80E+06,
3,83E+07 5,48E+05
1,34E+07 4,11E+05
3,86E+07 6,63E+05
4,78E+07 6,15E+05
3,17E+07 4,56E+05
1,44E+07 4,04E+05
4,64E+07 6,32E+05
4,84E+07 5,59E+05
3,32E+07 4,01E+05
4,21E+07 4,01E+05
2,18E+07 3,82E+05
3,58E+07 4,26E+05
3,29E+07 4,24E+05
3,88E+07 4,42E+05
3,64E+07 4,00E+05
6,04E+07 5,53E+05
3,98E+07 3,88E+05
8,52E+07 2,12E+06
1,90E+07 4,01E+05
1,35E+08 3,07E+06,
7,24E+08 1,76E+07
2,43E+07 3,86E+05
1,11E+08 1,70E+06,
6,87E+09 1,33E+08
2,84E+08 3,19E+06
1,02E+08 1,12E+06,
2,96E+07 4,71E+05
2,06E+07 6,26E+05
1,45E+08 2,05E+06,
1,13E+08 1,32E+06,
6,31E+07 1,25E+06
1,21E+08 1,63E+06
9,97E+09 2,00E+08
5,46E+07 1,13E+06
1,15E+07 5,14E+05
8,32E+07 1,06E+06)
5,99E+07 7,29E+05
3,17E+07 5,01E+05
4,48E+07 8,69E+05
9,04E+07 1,12E+06)
4,76E+07 1,30E+06
6,72E+09 1,26E+08
1,22E+07 4,82E+05
4,08E+07 7,62E+05
8,69E+07 6,74E+05
1,89E+07 4,34E+05
8,45E+07 1,02E+06)
5,56E+07 6,79E+05
5,12E+07 6,62E+05
5,43E+07 8,32E+05
3,83E+08 3,42E+06
6,71E+07 7,00E+05
5,09E+07 8,04E+05
1,48E+08 1,51E+06,
1,39E+08 1,72E+06,
3,91E+07 6,55E+05
2,69E+07 4,00E+05
1,55E+09 3,29E+07

2,19
2,19
2,19
2,17
2,17
1,86
1,86
1,85
1,85
1,85
1,85
1,83
1,44
0,67
0,67
0,67
0,67
0,59
0,59
1,71
1,71
1,71
1,71
0,82
0,81
0,77
1,90
1,90
1,90
1,90
1,90
1,19
1,19
L1l
0,90
0,89
0,89
0,89
0,89
0,82
0,82
0,81
0,48
0,82
0,82
0,67
0,67
0,67
0,49
0,41
0,41
0,40
0,67
0,67
0,66

2,41
2,19
0,89
6,92
1,84
3,80
0,93
4,79
2,32
1,84
0,41
0,72
1,80
3,97
1,50
0,67

0,41
7,74
0,98
2,28
1,71
0,85
0,63
1,45
0,80
4,45
3,88
2,93
2,62
1,89
0,89
1,19
0,76
0,80
0,50
3,93
3,49
1,89
0,89
4,06
0,46
1,58
0,76
1,93
0,80
1,84
1,37
0,67
0,67
1,67
0,41
1,32
4,19
2,23
0,02

15,86
15,86
15,86
15,86
15,86
15,86
15,86
15,86
15,86
15,86
15,86
15,86
15,86
15,86
15,86
15,86
15,86
15,86
15,86
15,33
15,33
15,33
15,33
15,33
15,33
15,33
14,79
14,79
14,79
14,79
14,79
14,25
13,71
13,71
13,71
13,71
13,71
13,71
13,71
13,71
13,71
13,71
13,71
13,17
13,17
13,17
13,17
13,17
13,17
13,17
13,17
13,17
12,63
11,55
11,55

7,80E+07 4,89E+05
7,47E+08 1,76E+07
1,41E+07 3,23E+05
5,65E+06 1,65E+05
1,91E+07 1,96E+05
1,24E+07 1,80E+05
1,55E+07 3,78E+05
6,90E+06 1,56E+05
9,03E+06 1,57E+05
9,78E+08 1,73E+07
9,03E+06 1,92E+05
1,28E+07 2,33E+05
1,42E+07 1,58E+05
1,63E+07 2,75E+05
3,58E+07 2,75E+05
1,17E+09 1,04E+07
7,42E+06 1,81E+05
6,81E+06 1,69E+05
1,13E+07 2,78E+05
1,43E+07 2,25E+05
5,36E+08 1,42E+07
6,86E+06 1,91E+05
1,25E+07 3,69E+05
3,39E+07 4,64E+05
2,27E+09 1,58E+07
1,30E+07 1,92E+05
6,88E+06 1,84E+05
7,34E+06 2,10E+05
8,18E+06 2,08E+05
8,98E+08 2,10E+07
6,54E+06 2,42E+05
1,36E+07 2,36E+05
3,84E+07 4,05E+05
4,10E+07 4,87E+05
2,02E+07 1,58E+05
1,87E+07 2,99E+05
9,59E+06 1,95E+05
4,74E+07 5,28E+05
1,85E+09 2,00E+07
1,52E+07 1,57E+05
2,40E+07 1,78E+05
5,38E+07 5,49E+05
5,60E+07 4,20E+05
6,1 1E+07 7,88E+05
3,31E+09 3,48E+07
2,74E+07 3,62E+05
8,42E+07 1,01E+06
2,38E+09 3,39E+07
7,45E+07 4,65E+05
1,25E+07 3,20E+05
4,44E+08 9,61E+06
1,34E+07 2,61E+05
1,69E+07 1,57E+05
8,25E+06 1,84E+05
9,74E+06 1,58E+05

11789
11790
11791
11792
11793
11794
11795
11796
11797
11798
11799
11800
11801
11802
11803
11804
11805
11806
11807
11808
11809
11810
11811
11812
11813
11814
11815
11816
11817
11818
11819
11820
11821
11822
11823
11824
11825
11826
11827
11828
11829
11830
11831
11832
11833
11834
11835
11836
11837
11838
11839
11840
11841
11842
11843
11844
11845
11846
11847
11848
11849
11850
11851
11852
11853
11854
11855
11856
11857
11858
11859
11860
11861
11862
11863
11864

1,72
1,56
1,55
1,55
1,53
0,93
0,92
0,92
0,92
0,91
0,89
0,89
0,88
0,85
0,70
0,70
0,69
2,37
2,28
224
2,05
1,85
1,75
1,55
1,55
1,53
1,44
1,22
1,16
1,08
1,07
1,07

0,93 22,87
4,19 22,87
4,79 22,87
1,54 22,87
0,85 22,87
9,95 22,87
7,01 22,87
5,70 22,87
2,49 22,87
8,57 22,87
8,78 22,87
7,61 22,87
6,48 22,87
3,67 22,87
2,10 22,87
1,54 22,87
9,52 22,87
2,36 22,33
2,28 22,33
2,23 22,33
2,06 22,33
0,89 22,33
1,76 22,33
7,57 22,33
4,53 22,33
1,84 22,33
0,93 22,33
3,84 22,33
2,19 22,33
2,19 22,33
8,13 22,33
3,80 22,33

0,9610,00 22,33

0,95
0,95
0,93
0,92
0,92
0,92
0,92
0,92

9,17 22,33
4,58 22,33
6,70 22,33
8,91 22,33
7,79 22,33
4,75 22,33
3,88 22,33

-0,24 22,33

0,9110,21 22,33

0,91
0,91
0,91
0,91
0,91
0,91
0,91
0,91
0,91
0,89
0,89
0,89
0,38
0,86
0,85
0,84
0,84
0,84
0,82
0,82
1,89
1,85
1,72
1,71
1,64
1,44
1,41
1,36
1,33
131
131
131
131
1,26

9,13 22,33
8,35 22,33
6,74 22,33
2,19 22,33
2,02 22,33
1,84 22,33
1,54 22,33
1,45 22,33
0,24 22,33
731 22,33
4,14 22,33
0,89 22,33
9,78 22,33
445 22,33
1,19 22,33
9,22 22,33
7,61 22,33
0,50 22,33
8,31 22,33
1,80 22,33
1,11 21,79
1,84 21,79
1,71 21,79
1,24 21,79
1,24 21,79
1,24 21,79
1,19 21,79
0,89 21,79
2,49 21,79
8,31 21,79
4,23 21,79
3,84 21,79
1,93 21,79
7,92 21,79

2,22E+07 2,19E+05
1,99E+07 2,89E+05
1,72E+07 3,66E+05
1,32E+09 1,28E+07
4,53E+07 4,34E+05
1,06E+07 2,18E+05
5,66E+07 5,86E+05
2,12E+07 4,36E+05
5,33E+07 6,81E+05
5,59E+07 7,18E+05
4,90E+07 3,91E+05
3,92E+07 3,53E+05
3,81E+07 5,62E+05
3,35E+07 6,20E+05
6,94E+07 5,35E+05
4,98E+07 2,11E+05
9,35E+06 2,60E+05
1,52E+07 3,83E+05
2,40E+07 5,02E+05
3,68E+07 5,44E+05
2,52E+08 6,87E+05
3,49E+07 3,01E+05
4,91E+07 5,77E+05
1,55E+07 3,47E+05
3,54E+07 3,63E+05
4,78E+07 4,11E+05
6,20E+07 3,13E+05
2,44E+07 2,91E+05
2,04E+07 2,05E+05
4,58E+07 7,70E+05
2,03E+07 5,70E+05
3,08E+07 6,08E+05
1,17E+07 2,14E+05
4,11E+07 2,08E+05
4,97E+07 5,10E+05
5,27E+07 3,71E+05
4,22E+07 5,89E+05
4,01E+07 3,32E+05
7,08E+07 7,49E+05
6,81E+07 6,01E+05
1,37E+07 2,76E+05
7,39E+06 2,35E+05
4,69E+07 3,67E+05
6,52E+07 6,57E+05
4,98E+07 3,83E+05
1,87E+08 1,29E+06
2,26E+08 1,43E+06
1,90E+08 1,46E+06
2,04E+08 1,56E+06
1,92E+08 1,54E+06
5,58E+07 7,07E+05
4,87E+07 4,33E+05
1,12E+08 1,20E+06
1,58E+10 1,50E+08
7,91E+06 2,33E+05
6,61E+07 8,83E+05
2,50E+08 1,26E+06
4,53E+07 4,43E+05
2,59E+07 2,68E+05
1,54E+08 9,56E+05
3,96E+07 2,89E+05
1,89E+08 1,04E+06
7,97E+06 2,10E+05
3,96E+07 4,62E+05
4,52E+07 5,53E+05
3,11E+07 4,37E+05
3,88E+07 3,52E+05
6,33E+07 9,32E+05
1,39E+08 9,42E+05
1,05E+08 6,16E+05
1,06E+07 2,22E+05
6,66E+06 2,26E+05
5,69E+07 5,64E+05
2,02E+07 4,82E+05
4,56E+07 5,15E+05
2,51E+07 3,37E+05
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N. HC H C Integral Intens. | N. HC H C Integral Intens. N. HC H C Integral Intens.
6753 0,44 -042 21,52 3,49E+07 7,72E+05 11865 1,26 4,79 21,79 1,12E+08 1,89E+06
6754 0,05 0,79 21,52 2,12E+07 4,13E+05 11866 1,26-0,59 21,79 1,40E+07 2,85E+05
6755 5,77 0,88 21,28 3,71E+07 4,00E+05 11867 1,25 3,01 21,79 1,07E+07 2,70E+05
6756 4,57 0,88 21,28 5,70E+07 5,23E+05 11868 1,25 0,89 21,79 2,56E+08 1,66E+06
6757 4,50 3,48 21,28 1,20E+07 4,07E+05 11869 1,23 6,87 21,79 1,79E+07 3,62E+05
6758 4,45 0,79 21,28 5,23E+07 4,66E+05 11870 1,22 1,54 21,79 1,34E+08 6,89E+05
6759 4,39 0,88 21,28 5,06E+07 5,19E+05 11871 1,19 1,71 21,79 2,38E+07 3,51E+05
6760 4,27 0,70 21,28 4,93E+07 4,15E+05 11872 1,18 6,83 21,79 1,25E+07 2,06E+05
6761 4,22 0,70 21,28 4,54E+07 5,02E+05 11873 1,18 1,80 21,79 1,32E+07 3,56E+05
6762 3,87 0,88 21,28 4,67E+07 4,68E+05 11874 1,18 1,19 21,79 6,84E+09 8,79E+07
6763 3,79 0,88 21,28 4,13E+07 4,02E+05 11875 1,16 8,44 21,79 3,19E+07 3,65E+05
6764 3,09 0,70 21,28 4,00E+07 4,36E+05 11876 1,16 7,74 21,79 1,52E+07 3,18E+05
6765 3,05 3,05 21,28 1,97E+07 5,27E+05 11877 1,16 4,79 21,79 4,98E+07 7,65E+05
6766 2,13 0,79 21,28 6,09E+07 6,11E+05 11878 1,16 4,45 21,79 6,35E+07 1,22E+06
6767 1,88 0,79 21,28 3,66E+07 4,01E+05 11879 1,16 4,06 21,79 4,05E+07 6,08E+05
6768 1,81 0,70 21,28 3,46E+07 4,28E+05 11880 1,16 0,46 21,79 1,01E+07 2,26E+05
6769 1,64 1,66 21,28 1,79E+08 4,26E+06 11881 1,11 5,70 21,79 2,87E+07 6,41E+05
6770 1,49 0,70 21,28 1,06E+08 1,30E+06) 11882 1,11 1,41 21,79 1,55E+08 9,93E+05
6771 1,40 1,83 21,28 6,09E+07 6,93E+05 11883 1,10 8,44 21,79 4,16E+07 7,55E+05
6772 1,34 9,82 21,28 2,39E+07 4,19E+05 11884 1,07 7,74 21,79 1,38E+07 2,21E+05
6773 1,27 7,13 21,28 4,41E+07 4,23E+05 11885 1,07 4,45 21,79 4,22E+07 7,64E+05
6774 1,24 6,95 21,28 3,30E+07 5,20E+05 11886 1,07 4,10 21,79 5,15E+07 7,65E+05
6775 1,22 7,21 21,28 4,26E+07 5,57E+05 11887 1,07 1,06 21,79 4,67E+09 6,60E+07
6776 1,22 6,61 21,28 3,24E+07 4,39E+05 11888 1,07 0,37 21,79 1,16E+07 2,81E+05
6777 1,20 2,44 21,28 7,22E+06 4,62E+05 11889 1,06 6,70 21,79 2,34E+07 5,30E+05
6778 1,19 6,69 21,28 2,65E+07 3,82E+05 11890 1,06 4,79 21,79 4,12E+07 6,68E+05
6779 1,17 2,09 21,28 1,23E+07 4,07E+05 11891 1,04 1,37 21,79 1,22E+08 6,70E+05
6780 1,12 3,39 21,28 2,61E+07 5,21E+05 11892 0,99 1,32 21,79 6,31E+07 5,13E+05
6781 0,83 7,30 21,28 3,43E+07 6,72E+05 11893 0,97 8,22 21,79 5,72E+07 6,40E+05
6782 0,82 5,22 21,28 3,64E+07 6,20E+05 11894 0,96 4,79 21,79 4,52E+07 6,33E+05
6783 0,70 1,22 21,28 3,01E+08 3,67E+06 11895 0,91-0,33 21,79 9,80E+06 2,68E+05
6784 0,69 9,56 21,28 1,01E+08 1,42E+06 11896 0,89 2,88 21,79 4,20E+07 5,17E+05
6785 0,69 8,60 21,28 9,53E+07 1,23E+06 11897 0,88 3,27 21,79 2,25E+07 3,42E+05
6786 0,69 7,73 21,28 3,78E+07 1,00E+06 11898 0,81 4,79 21,79 6,79E+07 5,79E+05
6787 0,69 6,78 21,28 1,87E+07 4,08E+05 11899 0,80 2,84 21,79 2,69E+07 3,65E+05
6788 0,69 6,00 21,28 4,04E+07 4,78E+05 11900 0,80 1,80 21,79 1,94E+08 1,09E+06
6789 0,69 2,01 21,28 1,18E+08 1,87E+06) 11901 0,80 0,11 21,79 2,61E+07 2,14E+05
6790 0,69 0,70 21,28 6,32E+09 1,15E+08 11902 0,78 8,26 21,79 3,02E+07 2,92E+05
6791 0,68 2,79 21,28 5,87E+07 7,43E+05 11903 0,73 8,57 21,79 2,73E+07 2,99E+05
6792 0,66 6,26 21,28 2,99E+07 4,50E+05 11904 0,73 6,96 21,79 2,28E+07 3,01E+05
6793 0,42 2,70 21,28 3,28E+07 4,77E+05 11905 0,73 3,19 21,79 2,27E+07 5,17E+05
6794 0,42 1,83 21,28 4,05E+07 6,22E+05 11906 0,73 3,01 21,79 2,54E+07 2,80E+05
6795 042 1,22 21,28 9,48E+07 1,55E+06 11907 0,70 6,35 21,79 1,51E+07 2,55E+05
6796 5,56 0,79 21,03 3,28E+07 4,29E+05 11908 0,47 1,63 21,79 1,87E+07 2,09E+05
6797 530 5,56 21,03 1,30E+07 4,27E+05 11909 0,47-0,41 21,79 2,58E+07 6,57E+05
6798 4,50 0,88 21,03 5,74E+07 7,31E+05 11910 0,46 6,44 21,79 7,76E+06 2,07E+05
6799 4,45 7,30 21,03 2,53E+07 4,27E+05 11911 0,46 2,84 21,79 1,85E+07 4,89E+05
6800 4,33 0,79 21,03 5,68E+07 5,59E+05 11912 1,75 0,85 21,25 3,30E+07 2,38E+05
6801 4,12 0,79 21,03 4,54E+07 4,67E+05 11913 1,36 1,67 21,25 3,79E+06 2,42E+05
6802 4,02 0,88 21,03 4,06E+07 4,02E+05 11914 1,29 7,48 21,25 2,33E+07 4,76E+05
6803 3,72 0,79 21,03 4,59E+07 4,70E+05 11915 1,27 8,83 21,25 1,34E+07 2,52E+05
6804 3,49 0,79 21,03 4,05E+07 3,85E+05 11916 1,26 7,79 21,25 2,69E+07 3,67E+05
6805 3,30 0,79 21,03 4,09E+07 4,13E+05 11917 1,26 7,22 21,25 1,48E+07 2,33E+05
6806 2,93 0,79 21,03 3,89E+07 3,98E+05 11918 1,26 4,36 21,25 9,45E+07 1,34E+06
6807 2,83 0,88 21,03 4,03E+07 4,30E+05 11919 1,26 2,49 21,25 1,58E+07 3,15E+05
6808 2,28 0,88 21,03 3,27E+07 4,94E+05 11920 1,26 1,89 21,25 5,223E+07 8,22E+05
6809 1,58 0,79 21,03 1,01E+08 1,21E+06 11921 1,26 0,02 21,25 1,18E+07 2,46E+05
6810 1,52 0,79 21,03 1,29E+08 1,29E+06 11922 1,25 4,01 21,25 8,11E+07 1,15E+06
6811 1,49 7,99 21,03 4,77E+07 1,02E+06 11923 1,25 1,24 21,25 9,13E+09 1,53E+08
6812 1,49 4,61 21,03 3,64E+07 1,12E+06 11924 1,23 9,39 21,25 1,15E+07 3,83E+05
6813 1,49 148 21,03 1,45E+09 4,67E+07 11925 1,23 7,01 21,25 2,52E+07 2,35E+05
6814 1,30 9,82 21,03 2,77E+07 4,13E+05 11926 1,22 0,89 21,25 2,85E+08 1,68E+06
6815 1,21 5,65 21,03 3,36E+07 5,28E+05 11927 1,15 8,70 21,25 1,07E+07 2,18E+05
6816 1,21 3,31 21,03 1,98E+07 4,96E+05 11928 1,11 4,23 21,25 3,92E+07 4,45E+05
6817 1,11 7,39 21,03 3,21E+07 4,39E+05 11929 1,11 2,02 21,25 2,06E+07 2,45E+05
6818 1,10 4,18 21,03 4,15E+07 7,37E+05 11930 1,00 4,10 21,25 5,94E+07 5,13E+05
6819 1,10 2,01 21,03 1,59E+07 4,42E+05 11931 0,99 7,14 21,25 3,49E+07 3,34E+05
6820 1,10 1,75 21,03 6,60E+07 6,45SE+05 11932 0,99 1,97 21,25 1,17E+08 9,25E+05
6821 1,08 3,39 21,03 4,94E+07 6,96E+05 11933 0,97 7,66 21,25 3,19E+07 2,87E+05
6822 0,97 1,92 21,03 4,43E+07 1,03E+06 11934 0,95 3,23 21,25 4,88E+06 2,11E+05
6823 0,96 5,56 21,03 2,23E+07 3,99E+05 11935 0,84 8,74 21,25 5,03E+07 5,40E+05
6824 0,96 4,26 21,03 5,19E+07 7,16E+05 11936 0,84 5,23 21,25 2,90E+07 3,59E+05
6825 0,91 591 21,03 5,88E+07 6,84E+05 11937 0,84 1,67 21,25 1,58E+08 9,17E+05
6826 0,91-042 21,03 1,47E+07 5,67E+05 11938 0,82 3,27 21,25 9,47E+06 2,75E+05
6827 0,80 4,61 21,03 3,20E+07 4,79E+05 11939 0,73 1,28 21,25 9,16E+07 8,13E+05
6828 0,40 3,05 21,03 3,58E+07 6,24E+05 11940 0,73 0,07 21,25 1,35E+07 3,45E+05
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6829 4,24 0,88 20,78 4,43E+07 4,75E+05 11941 0,71 7,83 21,25 4,03E+07 6,46E+05
6830 4,08 0,79 20,78 4,00E+07 3,96E+05 11942 0,71 4,53 21,25 8,87E+07 8,99E+05
6831 3,22 0,79 20,78 3,98E+07 4,07E+05 11943 0,71 4,32 21,25 3,08E+07 2,65E+05
6832 3,14 0,79 20,78 4,32E+07 4,23E+05 11944 0,71 4,10 21,25 2,86E+07 4,49E+05
6833 2,51 2,53 20,78 2,52E+07 5,77E+05 11945 0,71 1,93 21,25 1,50E+08 1,55E+06
6834 2,46 2,44 20,78 1,85E+07 4,41E+05 11946 0,71 1,45 21,25 8,99E+07 1,08E+06
6835 2,41 2,44 20,78 1,60E+07 5,91E+05 11947 0,71 0,72 21,25 5,98E+09 7,67E+07
6836 2,33 2,35 20,78 3,26E+07 8,86E+05 11948 0,70 8,05 21,25 1,25E+07 3,12E+05
6837 2,25 0,88 20,78 4,42E+07 5,11E+05 11949 0,65 2,23 21,25 3,55E+07 3,25E+05
6838 2,14 0,79 20,78 5,34E+07 6,33E+05 11950 0,65 1,76 21,25 5,22E+07 3,39E+05
6839 1,73 0,96 20,78 4,46E+07 1,01E+06 11951 0,63 6,70 21,25 7,33E+06 2,53E+05
6840 1,07 2,35 20,78 3,23E+07 5,55E+05 11952 0,46 1,89 21,25 4,50E+07 6,07E+05
6841 1,02 2,27 20,78 2,03E+07 4,11E+05 11953 0,44 0,46 21,25 1,28E+09 1,97E+07
6842 0,97 0,44 20,78 1,33E+08 2,34E+06 11954 0,43 1,32 21,25 3,16E+07 4,40E+05
6843 0,94 9,21 20,78 6,58E+07 1,04E+06 11955 0,21 0,20 21,25 1,86E+07 2,41E+05
6844 0,94 7,39 20,78 4,84E+07 8,91E+05 11956 2,17 2,15 20,72 8,42E+07 1,97E+06
6845 0,93 9,47 20,78 7,94E+07 1,08E+06 11957 2,05 8,65 20,72 8,99E+06 2,89E+05
6846 0,93 0,96 20,78 1,27E+10 2,28E+08 11958 2,05 3,10 20,72 2,15E+07 5,50E+05
6847 0,92 2,18 20,78 1,32E+08 2,85E+06 11959 2,05 2,06 20,72 6,90E+08 1,96E+07
6848 0,91 9,73 20,78 8,88E+07 1,32E+06 11960 2,05 0,85 20,72 5,61E+07 8,85E+05
6849 0,91 6,87 20,78 4,81E+07 5,64E+05 11961 2,05 0,46 20,72 2,28E+07 5,04E+05
6850 0,84 7,04 20,78 3,82E+07 4,19E+05 11962 1,90 0,93 20,72 2,52E+07 4,03E+05
6851 0,80 6,17 20,78 5,18E+07 4,24E+05 11963 1,81 0,89 20,72 2,97E+07 2,69E+05
6852 0,79 7,65 20,78 7,18E+07 1,06E+06 11964 1,70 0,93 20,72 2,75E+07 3,05E+05
6853 0,79 0,79 20,78 1,05E+10 1,74E+08 11965 1,64 0,89 20,72 3,34E+07 2,85E+05
6854 0,78 9,56 20,78 1,03E+08 1,43E+06 11966 1,51 8,00 20,72 2,67E+07 6,00E+05
6855 0,78 8,51 20,78 1,63E+08 1,80E+06 11967 1,51 4,62 20,72 4,13E+07 8,60E+05
6856 0,78 6,00 20,78 5,50E+07 5,76E+05 11968 1,51 1,50 20,72 2,60E+09 2,34E+07
6857 0,78 3,22 20,78 7,79E+07 1,27E+06 11969 1,51 0,89 20,72 6,46E+07 4,59E+05
6858 0,78 2,01 20,78 1,87E+08 2,99E+06 11970 1,51 0,76 20,72 5,62E+07 5,08E+05
6859 0,77 4,61 20,78 4,57E+07 5,08E+05 11971 1,42 0,93 20,72 6,66E+07 7,61E+05
6860 0,75 6,17 20,78 5,44E+07 6,99E+05 11972 1,11 3,62 20,72 1,45E+07 3,37E+05
6861 0,75 2,79 20,78 6,12E+07 6,50E+05 11973 1,11 3,32 20,72 1,18E+07 3,88E+05
6862 0,73 4,52 20,78 5,49E+07 6,32E+05 11974 1,00 3,36 20,72 1,46E+07 2,10E+05
6863 0,70 3,13 20,78 5,29E+07 6,23E+05 11975 0,96 9,22 20,72 5,00E+07 6,89E+05
6864 0,64 3,83 20,78 3,01E+07 4,46E+05 11976 0,96 3,80 20,72 5,83E+07 6,18E+05
6865 0,50 8,60 20,78 1,84E+07 4,85E+05 11977 0,96 2,19 20,72 1,38E+08 1,65E+06
6866 0,50 2,96 20,78 3,17E+07 4,70E+05 11978 0,96 1,58 20,72 1,30E+08 1,32E+06
6867 0,50 0,96 20,78 8,64E+07 1,39E+06 11979 0,96 0,28 20,72 5,21E+07 1,02E+06
6868 0,50 0,53 20,78 1,22E+09 2,51E+07 11980 0,96 -0,28 20,72 2,22E+07 4,69E+05
6869 0,49 1,92 20,78 4,88E+07 5,34E+05 11981 0,95 8,65 20,72 2,72E+07 5,22E+05
6870 0,49 1,66 20,78 1,84E+07 6,04E+05 11982 0,95 7,35 20,72 4,15E+07 4,66E+05
6871 0,40 7,65 20,78 2,35E+07 5,60E+05 11983 0,95 6,96 20,72 3,29E+07 3,06E+05
6872 0,13 0,88 20,78 4,39E+07 9,19E+05 11984 0,95 6,57 20,72 3,16E+07 6,72E+05
6873 5,65 0,79 20,54 3,03E+07 3,84E+05 11985 0,95 4,19 20,72 8 41E+07 5,40E+05
6874 5,52 0,79 20,54 3,30E+07 4,23E+05 11986 0,95 2,58 20,72 1,63E+07 2,05E+05
6875 5,48 0,88 20,54 3,25E+07 4,16E+05 11987 0,95 0,93 20,72 1,66E+10 2,42E+08
6876 5,41 0,96 20,54 2,99E+07 4,03E+05 11988 0,92 4,10 20,72 9,46E+07 5,62E+05
6877 3,36 0,88 20,54 3,35E+07 3,95E+05 11989 0,86 2,97 20,72 2,20E+07 2,22E+05
6878 3,07 0,79 20,54 3,80E+07 4,14E+05 11990 0,86 1,28 20,72 1,65E+08 9,79E+05
6879 2,25 2,27 20,54 4,34E+07 1,29E+06 11991 0,85 6,48 20,72 2,82E+07 3,04E+05
6880 2,15 2,18 20,54 1,81E+08 6,31E+06 11992 0,84 5,05 20,72 2,93E+07 3,22E+05
6881 2,02 8,25 20,54 1,63E+07 4,20E+05 11993 0,82 9,13 20,72 5,82E+07 5,25E+05
6882 2,02 2,01 20,54 1,19E+09 3,99E+07 11994 0,82 7,53 20,72 3,44E+07 2,88E+05
6883 2,02 0,79 20,54 9,69E+07 1,78E+06 11995 0,82 1,32 20,72 1,49E+08 9,68E+05
6884 2,02 0,44 20,54 3,16E+07 6,87E+05 11996 0,81 7,61 20,72 3,65E+07 2,81E+05
6885 1,85 0,79 20,54 3,02E+07 4,58E+05 11997 0,81 4,79 20,72 7,03E+07 6,11E+05
6886 1,76 2,01 20,54 3,95E+07 9,08E+05 11998 0,81 4,58 20,72 7,83E+07 7,52E+05
6887 1,66 2,01 20,54 4,11E+07 6,50E+05 11999 0,81 4,23 20,72 4,20E+07 5,22E+05
6888 1,59 2,01 20,54 4,82E+07 5,71E+05 12000 0,81 1,93 20,72 2,19E+08 1,86E+06
6889 1,38 2,01 20,54 4,96E+07 5,75SE+05 12001 0,81 1,54 20,72 1,16E+08 8,78E+05
6890 1,06 8,43 20,54 3,96E+07 4,12E+05 12002 0,81 0,80 20,72 9,36E+09 1,07E+08
6891 1,02 8,51 20,54 4,89E+07 4,99E+05 12003 0,80 8,52 20,72 4,53E+07 4,67E+05
6892 0,98 2,53 20,54 547E+07 6,60E+05 12004 0,80 7,83 20,72 4,08E+07 5,01E+05
6893 0,94 6,43 20,54 2,36E+07 5,66E+05 12005 0,80 6,44 20,72 2,11E+07 2,96E+05
6894 0,93 5,56 20,54 2,52E+07 4,29E+05 12006 0,80 0,11 20,72 2,98E+07 4,28E+05
6895 0,92 3,22 20,54 7,61E+07 1,47E+06 12007 0,78 3,19 20,72 9,01E+06 2,32E+05
6896 0,78 4,87 20,54 2,39E+07 5,40E+05 12008 0,78 1,19 20,72 1,47E+08 8,41E+05
6897 0,70 2,09 20,54 1,57E+08 1,53E+06 12009 0,76 6,87 20,72 2,96E+07 2,33E+05
6898 0,69 9,21 20,54 1,77E+07 5,34E+05 12010 0,73 8,39 20,72 2,54E+07 2,44E+05
6899 0,69 4,96 20,54 2,02E+07 3,96E+05 12011 0,73 -0,37 20,72 1,52E+07 2,15E+05
6900 0,68 3,74 20,54 3,60E+07 6,70E+05 12012 0,71 9,22 20,72 6,61E+07 8,60E+05
6901 0,54 2,09 20,54 3,98E+07 5,34E+05 12013 0,71 5,05 20,72 1,53E+07 2,73E+05
6902 4,58 2,61 20,29 2,68E+07 4,87E+05 12014 0,71 4,79 20,72 4,34E+07 4,03E+05
6903 3,03 3,05 20,29 2,58E+07 4,24E+05 12015 0,71 3,80 20,72 2,43E+07 4,31E+05
6904 2,61 2,61 20,29 2,27E+07 4,66E+05 12016 0,66 0,33 20,72 3,26E+07 4,00E+05
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6905 2,01 3,05 20,29 1,41E+07 6,39E+05 12017 0,63 1,28 20,72 1,32E+07 2,10E+05
6906 0,92 6,69 20,29 3,54E+07 6,36E+05 12018 0,52 8,65 20,72 1,30E+07 3,73E+05
6907 0,88 4,09 20,29 3,16E+07 6,45SE+05 12019 0,52 1,67 20,72 3,74E+07 5,16E+05
6908 0,8010,16 20,29 7,95E+06 4,30E+05 12020 0,51 4,53 20,72 8,60E+06 2,44E+05
6909 0,78 6,78 20,29 3,43E+07 6,12E+05 12021 0,51 0,50 20,72 1,04E+09 1,52E+07
6910 0,69 7,65 20,29 4,85E+07 5,68E+05 12022 0,50 0,93 20,72 6,50E+07 5,56E+05
6911 0,69 4,78 20,29 2,89E+07 4,18E+05 12023 0,41 3,06 20,72 2,46E+07 4,50E+05
6912 4,55 2,61 20,04 2,76E+07 4,40E+05 12024 0,40 7,66 20,72 1,73E+07 4,27E+05
6913 2,51 2,53 20,04 2,49E+07 5,38E+05 12025 0,40 0,07 20,72 3,57E+07 5,62E+05
6914 1,59 1,83 20,04 1,19E+07 5,21E+05 12026 0,32 1,24 20,72 1,95E+07 2,02E+05
6915 1,13 1,40 20,04 2,20E+07 8,56E+05 12027 0,26 0,24 20,72 1,55E+07 3,66E+05
6916 1,01 9,38 20,04 4,36E+07 3,82E+05 12028 0,93 5,23 20,18 4,53E+06 2,03E+05
6917 0,66 4,96 20,04 3,16E+07 3,95E+05 12029 0,93 2,71 20,18 8,57E+06 2,16E+05
6918 2,16 2,18 19,55 4,17E+07 7,50E+05 12030 0,92 9,09 20,18 4,47E+07 6,42E+05
6919 1,44 4,18 19,55 1,56E+07 6,58E+05 12031 0,92 1,97 20,18 1,39E+08 1,17E+06
6920 1,21 1,92 19,55 1,10E+07 4,06E+05 12032 0,88 -0,02 20,18 6,46E+06 2,25E+05
6921 1,19 9,21 19,55 2,73E+07 4,72E+05 12033 0,8210,21 20,18 1,36E+07 3.72E+05
6922 1,19 1,22 19,55 1,44E+09 4,77E+07 12034 0,81 7,01 20,18 3,55E+07 3,76E+05
6923 0,97 5,56 19,55 2,47E+07 4,00E+05 12035 0,81 6,79 20,18 3,28E+07 3,48E+05
6924 0,94 9,64 19,55 3,11E+07 4,15E+05 12036 0,78 9,48 20,18 1,87E+07 2,12E+05
6925 0,94 3,22 19,55 2,78E+07 3,96E+05 12037 0,78 8,83 20,18 4,37E+07 7,16E+05
6926 0,79 5,91 19,55 2,88E+07 4,39E+05 12038 0,70 2,45 20,18 1,79E+07 2,32E+05
6927 0,04 0,88 19,55 3,32E+07 7,73E+05 12039 0,21 0,20 20,18 2,16E+07 3,02E+05
6928 0,04 0,70 19,55 4,22E+07 8,48E+05 12040 1,47 8,61 19,64 1,12E+07 3,30E+05
6929 0,03 1,31 19,55 3,67E+07 9,01E+05 12041 1,47 4,75 19,64 1,59E+07 2,35E+05
6930 0,03 0,01 19,55 7,53E+08 2,17E+07 12042 1,47 4,19 19,64 5,07E+07 8,64E+05
6931 0,96 7,30 19,31 2,93E+07 8,05E+05 12043 1,47-0,67 19,64 2,10E+07 1,11E+06
6932 0,96 2,27 19,31 3,42E+07 7,88E+05 12044 1,45 1,76 19,64 3,08E+07 2,48E+05
6933 0,96 0,96 19,31 2,69E+09 530E+07 12045 1,21 1,19 19,64 3,00E+09 1,86E+07
6934 0,65 4,70 19,31 2,80E+07 4,40E+05 12046 1,01 0,33 19,64 3,54E+07 2,13E+05
6935 -0,43 6,43 19,55 2,15E+07 6,26E+05 12047 0,99 1,76 19,64 3,36E+07 2,73E+05
6936 -0,43-0,42 19,55 7,48E+08 1,92E+07 12048 0,93 2,93 19,64 7,72E+06 2,12E+05
6937 -0,43 0,10 19,31 1,82E+07 3,92E+05 12049 0,81 3,97 19,64 3,36E+07 3,76E+05
6938 -0,44 1,92 19,31 2,61E+07 5,69E+05 12050 0,67 2,67 19,64 1,19E+07 2,43E+05
6939 -0,44 0,70 19,31 3,05E+07 7,16E+05 12051 0,06 6,27 19,64 1,01E+07 3,73E+05
6940 -0,44 0,44 19,31 3,20E+07 8,49E+05 12052 0,06 3,10 19,64 1,47E+07 4,00E+05
6941 1,97 2,01 19,06 1,22E+07 6,97E+05 12053 0,06 1,32 19,64 4,07E+07 7,95E+05
6942 1,90 1,92 19,06 3,16E+07 1,14E+06 12054 0,06 0,72 19,64 2,87E+07 6,90E+05
6943 1,82 1,83 19,06 6,73E+07 1,92E+06 12055 0,06 0,41 19,64 2,29E+07 5,34E+05
6944 1,53 5,39 19,06 1,81E+07 4,98E+05 12056 0,06 0,07 19,64 6,15E+08 1,63E+07
6945 1,49 4,35 19,06 1,20E+07 6,74E+05 12057 0,05 0,93 19,64 3,34E+07 5,77E+05
6946 1,03 1,48 19,06 1,26E+08 1,37E+06 12058 -0,40 6,44 19,64 1,67E+07 4,37E+05
6947 0,94 3,22 19,06 2,31E+07 3,89E+05 12059 -0,40 2,88 19,64 1,80E+07 3,39E+05
6948 0,64 9,21 19,06 1,26E+07 4,04E+05 12060 -0,40 0,46 19,64 3,33E+07 7,48E+05
6949 0,64 0,62 19,06 9,91E+08 2,40E+07 12061 -0,40 0,41 19,64 5,67E+08 1,32E+07
6950 0,45 1,48 19,06 3,84E+07 4,96E+05 12062 -0,42 1,89 19,64 2,29E+07 4,86E+05
6951 0,12 1,48 19,06 3,20E+07 4,20E+05 12063 -0,42 0,72 19,64 3,86E+07 7,01E+05
6952 1,73 1,75 18,81 1,24E+08 2,90E+06 12064 1,89 1,89 19,10 3,52E+07 5,00E+05
6953 1,63 1,66 18,81 2,80E+08 6,30E+06 12065 1,86 1,50 19,10 2,50E+07 2,63E+05
6954 1,53 7,73 18,81 3,61E+07 6,40E+05 12066 1,72 1,71 19,10 4,35E+07 6,02E+05
6955 1,53 4,00 18,81 1,42E+07 4,10E+05 12067 1,70 1,50 19,10 5,99E+07 4,78E+05
6956 1,53 0,79 18,81 1,74E+08 4,07E+06 12068 1,64 1,45 19,10 2,30E+08 6,44E+05
6957 1,52 8,60 18,81 3,50E+07 6,61E+05 12069 1,56 2,10 19,10 2,64E+07 4,64E+05
6958 1,52 6,95 18,81 7,43E+07 1,54E+06 12070 1,55 9,22 19,10 1,92E+07 4,70E+05
6959 1,52 1,48 18,81 3,66E+09 8,37E+07 12071 1,55 7,35 19,10 1,77E+07 2,73E+05
6960 1,50 9,21 18,81 2,14E+07 4,85E+05 12072 1,53 7,18 19,10 2,36E+07 2,95E+05
6961 1,36 8,95 18,81 3,41E+07 4,91E+05 12073 1,53 6,96 19,10 3,30E+07 7,18E+05
6962 0,78 9,56 18,81 3,18E+07 4,93E+05 12074 1,53 5,40 19,10 2,30E+07 4,71E+05
6963 0,78 7,56 18,81 2,03E+07 4,87E+05 12075 1,53 4,62 19,10 1,71E+07 3,00E+05
6964 0,78 6,69 18,81 2,24E+07 4,89E+05 12076 1,53 1,54 19,10 3,96E+09 6,27E+07
6965 0,78 2,01 18,81 2,17E+07 7,64E+05 12077 1,52 7,57 19,10 8,16E+06 2,35E+05
6966 0,78 0,79 18,81 2,21E+09 4,13E+07 12078 1,51 4,40 19,10 4,39E+07 9,57E+05
6967 1,40 4,09 18,57 1,56E+07 5,64E+05 12079 1,41 1,41 19,10 5,33E+09 7,00E+07
6968 1,39 1,40 18,57 5,10E+09 8,82E+07 12080 0,97 7,35 19,10 5,03E+07 6,86E+05
6969 1,38 7,13 18,57 5,69E+07 1,31E+06 12081 0,97 4,36 19,10 7,12E+06 2,38E+05
6970 1,38 3,39 18,57 1,98E+07 6,79E+05 12082 0,96 4,14 19,10 4,81E+07 4,16E+05
6971 1,3610,25 18,57 3,94E+07 6,77E+05 12083 0,81 8,09 19,10 2,63E+07 5,19E+05
6972 1,39 7,91 18,32 8,71E+07 1,38E+06 12084 0,81 2,06 19,10 7,94E+07 6,23E+05
6973 1,36 8,78 18,32 3,46E+07 4,22E+05 12085 0,66 9,22 19,10 3,30E+07 4,50E+05
6974 1,36 2,61 18,32 9,73E+06 4,05E+05 12086 0,66 4,75 19,10 1,41E+07 3,56E+05
6975 0,89 8,51 18,32 4,11E+07 3,87E+05 12087 0,66 1,71 19,10 3,87E+07 5,03E+05
6976 0,87 0,36 18,32 2,04E+07 5,64E+05 12088 0,66 1,19 19,10 2,20E+07 2,01E+05
6977 0,84 8,78 18,32 3,57E+07 9,15E+05 12089 -0,43 4,01 19,10 1,17E+07 3,04E+05
6978 0,74 3,74 18,32 2,21E+07 5,45E+05 12090 1,55 2,19 18,56 2,15E+07 4,77E+05
6979 0,91 7,30 18,07 4,45E+07 8,55E+05 12091 1,55 0,85 18,56 1,53E+08 2,99E+06
6980 0,84 2,44 18,07 5,43E+07 6,74E+05 12092 1,53 4,06 18,56 2,35E+07 2,45E+05
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6981 0,77 8,51 18,07 3,96E+07 3,85E+05 12093 1,41 7,96 18,56 2,77E+07 6,53E+05
6982 0,73 8,60 18,07 3,30E+07 4,19E+05 12094 1,41 4,14 18,56 5,98E+07 7,21E+05
6983 0,71 1,83 18,07 2,71E+07 6,73E+05 12095 1,40 7,18 18,56 5,56E+07 8,72E+05
6984 1,82 1,83 17,83 6,56E+07 2,07E+06 12096 1,40 4,62 18,56 2,84E+07 4,87E+05
6985 1,73 1,75 17,83 1,17E+08 3,02E+06 12097 1,40 3,41 18,56 3,01E+07 5,54E+05
6986 1,57 8,60 17,83 1,83E+07 5,12E+05 12098 1,11 1,11 18,56 4,24E+08 2,96E+06
6987 1,57 8,25 17,83 2,06E+07 9,37E+05 12099 0,86 2,49 18,56 3,08E+07 4,70E+05
6988 1,57 4,18 17,83 2,62E+07 9,58E+05 12100 0,80 7,57 18,56 1,50E+07 2,26E+05
6989 1,57 1,57 17,83 1,97E+09 4,69E+07 12101 0,80 4,79 18,56 2,56E+07 4,10E+05
6990 1,40 0,88 17,83 1,21E+08 1,37E+06 12102 0,78 6,74 18,56 2,07E+07 2,32E+05
6991 1,38 1,40 17,83 5,26E+09 8,13E+07 12103 1,41 4,79 18,02 2,93E+07 4,14E+05
6992 1,36 7,65 17,83 2,95E+07 7,52E+05 12104 1,40 3,75 18,02 4,50E+07 8,85E+05
6993 1,36 3,74 17,83 6,32E+07 1,06E+06 12105 1,40 2,06 18,02 2,86E+07 4,30E+05
6994 1,26 0,70 17,83 3,75E+07 4,83E+05 12106 1,40 0,72 18,02 7,09E+07 9,94E+05
6995 1,21 8,08 17,83 2,09E+07 4,24E+05 12107 1,38 7,61 18,02 4,24E+07 8,58E+05
6996 1,20 7,65 17,83 2,07E+07 7,52E+05 12108 1,38 4,36 18,02 2,75E+07 3,16E+05
6997 1,12 1,40 17,83 2,03E+08 2,40E+06 12109 0,95 4,62 18,02 1,46E+07 2,05E+05
6998 0,91 9,47 17,83 4,85E+07 6,62E+05 12110 0,93 7,31 18,02 4,91E+07 5,94E+05
6999 0,91 2,35 17,83 3,10E+07 6,63E+05 12111 0,93 2,36 18,02 4,20E+07 4,30E+05
7000 0,89 0,36 17,83 2,12E+07 3,83E+05 12112 0,92 3,84 18,02 2,75E+07 5,40E+05
7001 0,88 2,79 17,83 2,36E+07 3,81E+05 12113 0,91 2,75 18,02 9,49E+06 2,03E+05
7002 0,88 1,57 17,83 1,36E+08 1,49E+06 12114 0,86 9,74 18,02 7,34E+06 2,07E+05
7003 0,84 1,48 17,83 1,57E+08 1,64E+06 12115 0,86 8,78 18,02 2,28E+07 5,12E+05
7004 0,83 9,64 17,83 5,44E+07 6,22E+05 12116 0,86 7,35 18,02 3,17E+07 3,99E+05
7005 0,83 2,18 17,83 6,83E+07 1,09E+06, 12117 0,86 4,32 18,02 2,16E+07 3,43E+05
7006 0,79 9,82 17,83 3,69E+07 4,68E+05 12118 0,86 4,01 18,02 2,15E+07 2,29E+05
7007 0,74 1,40 17,83 1,63E+08 2,04E+06, 12119 0,86 2,28 18,02 4,02E+07 5,74E+05
7008 0,73 9,56 17,83 3,12E+07 4,75E+05 12120 0,86 1,54 18,02 5,39E+07 7,79E+05
7009 0,73 0,70 17,83 2,36E+09 4,32E+07 12121 0,85 9,17 18,02 5,96E+06 2,46E+05
7010 0,71 2,18 17,83 2,33E+07 5,02E+05 12122 0,85 9,00 18,02 1,31E+07 2,45E+05
7011 0,47 1,31 17,83 2,91E+07 3,80E+05 12123 0,76 0,76 18,02 2,57E+09 3,11E+07
7012 1,64 0,88 17,58 4,56E+07 5,22E+05 12124 0,74 3,80 18,02 1,40E+07 3,53E+05
7013 1,59 2,27 17,58 1,30E+07 3,99E+05 12125 0,74 1,84 18,02 4,82E+07 6,59E+05
7014 1,58 1,05 17,58 4,96E+07 6,75E+05 12126 2,46 2,45 17,48 1,08E+07 3,61E+05
7015 1,39 8,51 17,58 4,04E+07 1,38E+06 12127 1,59 8,26 17,48 3,66E+07 1,01E+06
7016 1,39 3,92 17,58 4,89E+07 8,86E+05 12128 1,59 7,31 17,48 1,75E+07 2,37E+05
7017 1,38 8,78 17,58 3,68E+07 4,70E+05 12129 1,59 4,23 17,48 2,95E+07 8,45E+05
7018 1,35 9,12 17,58 3,07E+07 4,21E+05 12130 1,59 4,06 17,48 2,45E+07 3,29E+05
7019 1,32 7,99 17,58 3,40E+07 3,87E+05 12131 1,59 1,58 17,48 1,93E+09 2,57E+07
7020 1,32 7,21 17,58 5,34E+07 1,03E+06, 12132 1,59 0,93 17,48 3,55E+07 2,66E+05
7021 1,32 4,18 17,58 1,75E+07 8,25E+05 12133 1,41 8,57 17,48 4,99E+07 1,19E+06
7022 1,20 8,60 17,58 1,18E+07 4,35E+05 12134 1,41 3,97 17,48 4,31E+07 9,49E+05
7023 1,20 4,00 17,58 3,04E+07 8,73E+05 12135 1,38 2,49 17,48 1,22E+07 3,07E+05
7024 1,20 3,65 17,58 2,92E+07 6,62E+05 12136 1,34 7,27 17,48 4,49E+07 7,90E+05
7025 1,20 1,22 17,58 1,43E+09 3,25E+07 12137 1,34 4,19 17,48 3,27E+07 8,23E+05
7026 0,99 8,43 17,58 3,70E+07 4,59E+05 12138 1,34 3,32 17,48 2,72E+07 3,57E+05
7027 0,97 0,44 17,58 6,63E+07 1,03E+06 12139 1,31 0,98 17,48 5,19E+07 4,68E+05
7028 0,96 8,43 17,58 4,66E+07 5,12E+05 12140 1,27 0,93 17,48 546E+07 4,60E+05
7029 0,96 2,70 17,58 3,15E+07 4,84E+05 12141 1,22 8,57 17,48 1,58E+07 4,12E+05
7030 0,96 2,53 17,58 3,57E+07 4,33E+05 12142 1,22 7,66 17,48 3,17E+07 7,72E+05
7031 0,92 6,87 17,58 2,56E+07 3,89E+05 12143 1,22 4,79 17,48 7,89E+06 2,26E+05
7032 0,92 2,01 17,58 1,06E+08 1,55E+06 12144 1,22 4,06 17,48 3,20E+07 8,16E+05
7033 0,91 0,88 17,58 6,10E+09 9,98E+07 12145 1,22 3,67 17,48 2,16E+07 5,52E+05
7034 0,89 9,73 17,58 5,48E+07 6,00E+05 12146 1,22 1,76 17,48 1,83E+07 3,16E+05
7035 0,89 8,43 17,58 4,60E+07 5,51E+05 12147 1,22 1,24 17,48 9,17E+08 1,70E+07
7036 0,88 3,22 17,58 4,96E+07 5,58E+05 12148 1,21 1,54 17,48 2,36E+07 2,38E+05
7037 0,85 8,51 17,58 4,84E+07 5,32E+05 12149 0,96 3,41 17,48 1,65E+07 3,39E+05
7038 0,83 4,26 17,58 2,80E+07 5,41E+05 12150 0,95 7,05 17,48 1,53E+07 2,05E+05
7039 0,74 9,30 17,58 8,54E+06 3,92E+05 12151 0,95 2,02 17,48 1,31E+08 1,58E+06
7040 0,74 8,60 17,58 3,39E+07 3,87E+05 12152 0,95 0,28 17,48 2,62E+07 4,94E+05
7041 0,74 4,78 17,58 1,81E+07 4,11E+05 12153 0,95-0,24 17,48 1,19E+07 2,37E+05
7042 0,63 7,65 17,58 2,50E+07 6,36E+05 12154 0,93 8,09 17,48 1,38E+07 2,41E+05
7043 0,63 1,40 17,58 9,69E+07 1,52E+06 12155 0,93 4,23 17,48 3,59E+07 5,78E+05
7044 0,63 0,62 17,58 1,20E+09 3,24E+07 12156 0,93 1,58 17,48 7,42E+07 7,51E+05
7045 0,93 3,39 17,33 3,85E+07 6,45E+05 12157 0,93 0,93 17,48 6,10E+09 1,02E+08
7046 0,96 9,47 17,09 3,77E+07 4,47E+05 12158 0,92 8,65 17,48 1,26E+07 2,13E+05
7047 1,48 1,48 16,35 1,40E+09 4,30E+07 12159 0,91 6,57 17,48 1,55E+07 2,64E+05
7048 1,46 2,70 16,35 1,04E+07 4,47E+05 12160 0,89 7,83 17,48 1,90E+07 2,62E+05
7049 1,46 2,53 16,35 9,92E+06 4,22E+05 12161 0,76 4,79 17,48 2,39E+07 3,40E+05
7050 0,63 7,73 16,35 1,94E+07 4,05E+05 12162 0,76 1,45 17,48 6,33E+07 1,01E+06
7051 0,61 6,17 16,35 1,30E+07 2,45E+05 12163 0,74 9,35 17,48 9,18E+06 2,92E+05
7052 0,63 9,47 16,10 7,28E+08 3,04E+05 12164 0,65 7,70 17,48 1,84E+07 2,95E+05
7053 0,61 3,74 16,10 1,48E+07 4,29E+05 12165 0,65 4,19 17,48 1,38E+07 2,80E+05
7054 0,61 1,48 16,10 3,71E+07 7,25E+05 12166 0,65 1,41 17,48 5,34E+07 8,77E+05
7055 0,61 0,62 16,10 8,97E+08 2,31E+07 12167 0,65 0,63 17,48 1,48E+09 2,09E+07
#lle144 hgme 12169 0,40 1,93 17,48 5,52E+06 2,06E+05
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7056 0,60 5,13 16,10 8,07E+06 2,65E+05 12170 0,99 8,52 16,94 6,17E+06 2,03E+05
7057 2,24 4,00 16,10 1,05E+07 2,48E+05 12171 0,97 8,13 16,94 1,14E+07 2,29E+05
7058 2,21 3,22 16,10 5,34E+08 2,86E+05 12172 0,97 3,67 16,94 1,21E+07 2,66E+05
7059 2,20 7,04 15,85 2,61E+07 5,57E+05 12173 0,97 2,75 16,94 1,73E+07 4,18E+05
7060 2,20 4,78 15,85 1,78E+07 5,18E+05 12174 0,95 7,74 16,94 2,04E+07 3,40E+05
7061 2,20 2,70 15,85 3,14E+07 9,92E+05 12175 2,22 2,54 16,40 1,45E+07 2,15E+05
7062 2,20 2,18 15,85 1,15E+09 3,80E+07 12176 2,12 2,10 16,40 8,17E+08 2,03E+07
#Met ce 12177 1,98 -0,50 16,40 5,90E+06 2,07E+05
7063 2,20 0,88 15,85 4,34E+07 1,05E+06, 12178 1,55 2,15 16,40 9,23E+06 2,88E+05
7064 1,86 1,83 15,61 1,30E+09 3,51E+07 12179 1,53 2,58 16,40 6,43E+06 2,30E+05
#Met ce 12180 1,53 1,54 16,40 1,12E+09 2,44E+07
7065 1,86 0,88 15,61 3,47E+07 8,73E+05 12181 0,65 1,54 16,40 3,07E+07 5,25E+05
7066 1,86 0,70 15,61 1,97E+07 6,94E+05 12182 0,63 7,74 16,40 1,95E+07 3,26E+05
7067 1,85 0,44 15,61 7,85E+06 4,13E+05 12183 0,63 3,75 16,40 7,12E+06 2,20E+05
7068 1,72 1,75 15,61 1,01E+09 3,07E+07 12184 2,23 4,79 15,86 1,42E+07 3,48E+05
#Met ce 12185 2,23 4,01 15,86 5,58E+06 2,33E+05
7069 1,72 0,88 15,61 3,03E+07 5,12E+05 12186 2,23 3,27 15,86 1,04E+07 2,64E+05
7070 1,72 0,70 15,61 3,34E+07 7,46E+05 12187 2,23 2,80 15,86 2,18E+07 5,83E+05
7071 0,80 1,75 15,61 4,72E+07 6,90E+05 12188 2,23 2,23 15,86 6,51E+08 1,94E+07
#Ile14 hgme 12189 2,23 0,89 15,86 3,13E+07 7,56E+05
7072 0,78 2,18 15,61 3,91E+07 6,54E+05 12190 1,90 2,45 15,86 1,39E+07 2,33E+05
7073 0,78 9,56 15,36 2,29E+07 4,17E+05 12191 1,89 4,79 15,86 8,53E+06 3,73E+05
7074 0,70 1,48 15,85 3,69E+07 6,12E+05 12192 1,89 3,84 15,86 1,32E+07 3,67E+05
7075 0,69 6,95 15,61 1,06E+07 3,94E+05 12193 1,89 3,14 15,86 9,89E+06 3,39E+05
7076 0,69 4,00 15,61 1,07E+07 3,94E+05 12194 1,89 2,58 15,86 6,07E+06 2,36E+05
7077 0,69 1,75 15,61 3,10E+07 5,15E+05 12195 1,89 1,89 15,86 1,09E+09 2,34E+07
7078 0,69 0,70 15,61 9,28E+08 2,23E+07 12196 1,89 1,24 15,86 1,83E+07 5,13E+05
#1le14 hd 12197 1,89 0,93 15,86 3,91E+07 6,93E+05
7079 0,68 1,92 15,36 2,67E+07 4,12E+05 12198 1,89 0,76 15,86 2,58E+07 5,00E+05
7080 0,84 1,48 15,36 6,84E+07 1,21E+06 12199 1,89 0,46 15,86 1,20E+07 3,19E+05
7081 0,83 0,79 15,36 1,86E+09 3,18E+07 12200 1,87 1,45 15,86 1,70E+07 3,36E+05
#lle144 hd 12201 1,75 4,79 15,86 4,26E+06 2,11E+05
7082 1,92 7,47 15,11 1,36E+07 2,57E+05 12202 1,75 2,06 15,86 3,05E+07 3,94E+05
7083 1,92 6,35 15,11 7,99E+06 2,57E+05 12203 1,75 1,76 15,86 6,21E+08 1,55E+07
7084 1,92 2,61 15,11 1,97E+07 6,20E+05 12204 1,75 0,63 15,86 2,31E+07 5,00E+05
7085 1,91 8,34 15,11 2,26E+07 5,00E+05 12205 0,85 1,28 15,86 4,85E+07 2,88E+05
7086 1,91 1,92 15,11 1,55E+09 4,62E+07 12206 0,82 4,45 15,86 1,61E+07 2,60E+05
#Met ce 12207 0,82 1,71 15,86 2,83E+07 3,45E+05
7087 1,91 0,88 15,11 2,16E+07 6,32E+05 12208 0,81 9,22 15,86 7,88E+06 2,28E+05
7088 1,91 4,35 14,87 8,05E+06 3,61E+05 12209 0,81 2,80 15,86 1,55E+07 2,69E+05
7089 1,90 3,92 14,87 9,63E+06 3,08E+05 12210 0,71 7,01 15,86 1,24E+07 2,80E+05
7090 0,91 4,00 13,88 1,33E+07 4,13E+05 12211 0,71 4,01 15,86 1,56E+07 2,81E+05
7091 0,91 3,48 13,88 1,48E+07 4,14E+05 12212 0,71 1,71 15,86 2,66E+07 3,42E+05
7092 0,91 1,92 13,88 4,64E+07 9,40E+05 12213 0,71 1,50 15,86 3,82E+07 4,79E+05
7093 0,91 0,44 13,63 3,75E+07 5,75SE+05 12214 0,71 0,72 15,86 1,17E+09 1,30E+07
7094 0,89 0,88 13,63 2,44E+09 3,62E+07 12215 0,70 7,18 15,86 9,58E+06 2,23E+05
#1172 hd 12216 0,70-0,41 15,86 1,37E+07 3,23E+05
7095 0,80 9,56 13,88 3,42E+07 5,21E+05 12217 0,62 1,11 15,86 1,46E+07 3,74E+05
7096 0,79 2,01 13,88 3,27E+07 8,40E+05 12218 1,94 2,62 15,33 1,56E+07 4,01E+05
7097 0,79 0,79 13,88 2,72E+09 5,19E+07 12219 1,94 1,93 15,33 1,11E+09 2,15E+07
#11e166 hd 12220 1,94 1,32 15,33 1,91E+07 4,05E+05
7098 0,84 1,57 13,88 8,16E+07 1,22E+06 12221 1,94 0,89 15,33 2,43E+07 3,56E+05
7099 0,84 0,88 13,63 3,28E+09 4,31E+07 12222 1,89 7,70 15,33 6,14E+06 2,05E+05
#I1e105/ Ile163 hd 12223 1,75 2,32 15,33 1,83E+07 3,43E+05
7100 0,83 2,96 13,63 2,95E+07 5,22E+05 12224 1,74 2,80 15,33 1,37E+07 2,76E+05
7101 0,88 0,36 13,39 2,98E+07 5,24E+05 12225 1,74 0,85 15,33 1,48E+07 3,44E+05
7102 0,84 8,51 13,39 3,41E+07 4,98E+05 12226 0,86 3,97 15,33 2,05E+07 2,33E+05
7103 0,84 1,92 13,39 7,59E+07 1,27E+06, 12227 0,85 1,97 15,33 5,50E+07 3,39E+05
7104 0,69 9,64 12,90 2,44E+07 4,67E+05 12228 0,85 1,50 15,33 6,13E+07 8,88E+05
7105 0,69 1,31 12,90 1,10E+08 1,78E+06 12229 0,85 0,85 15,33 2,40E+09 1,95E+07
7106 0,69 0,70 12,90 2,54E+09 5,16E+07 12230 0,84 2,88 15,33 2,05E+07 2,50E+05
#1119 hd 12231 0,82 2,19 15,33 1,69E+07 2,50E+05
7107 0,60 0,62 12,90 2,78E+08 2,81E+06 12232 1,93 4,40 14,79 8,26E+06 2,35E+05
7108 0,41 044 13,14 6,74E+08 1,64E+07 12233 1,93 3,97 14,79 1,04E+07 2,55E+05
#1137 hd 12234 1,92 2,97 14,79 9,45E+06 2,22E+05
7109 0,41 1,31 12,90 1,07E+07 3,94E+05 12235 1,81 1,97 14,79 6,82E+06 2,73E+05
7110 0,40 1,66 12,90 2,41E+07 6,64E+05 12238 1,16 1,15 13,71 6,35E+07 6,57E+05
7111 0,68 1,83 12,65 2,86E+07 5,70E+05 12239 1,15 0,85 13,71 3,58E+07 3,30E+05
7112 0,69 2,18 11,91 1,69E+07 4,49E+05 12240 1,11 1,11 13,71 3,48E+07 4,38E+05
7113 0,69 1,22 11,91 6,79E+07 1,19E+06 12241 0,95 1,45 13,71 2,19E+07 2,28E+05
7114 0,69 9,47 11,66 1,32E+07 4,63E+05 12242 0,95 0,28 13,71 1,43E+07 2,17E+05
7115 0,69 0,70 11,66 1,68E+09 3,89E+07 12243 0,93 7,79 13,71 1,84E+07 2,54E+05
#I1e9 hd 12244 0,93 1,58 13,71 3,11E+07 2,17E+05
7116 0,68 1,83 11,66 1,74E+07 4,50E+05 12245 0,92 3,97 13,71 2,27E+07 3,61E+05

12246 0,89 3,62 13,71 1,43E+07 2,11E+05
12247 0,86 7,18 13,71 1,41E+07 2,09E+05
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12248
12249
12250
12251
12252
12253
12254
12255
12256
12257
12258
12259
12260
12261
12262
12263
12266
12267
12268
12269

0,86
0,86
0,85
0,82
0,78
0,47
1,12
0,86
0,86
0,73
0,71
0,71
0,71
0,71
0,46
0,46
0,71
0,73
0,71
0,69

3,01
1,97
1,58
1,15
0,46
137
0,89
8,52
4,01
4,19
7,01
137
0,72
0,07
1,71
0,46
1,84
2,28
0,02
2,23

13,71
13,71
13,71
13,71

1,41E+07 2,44E+05
9,77E+07 1,13E+06
6,77E+07 7,53E+05
1,34E+08 8,71E+05
13,71 9,11E+06 2,16E+05
13,71 2,07E+07 3,34E+05
13,17 3,38E+07 3,44E+05
13,17 1,66E+07 2,42E+05
13,17 1,04E+07 2,56E+05
13,17 1,53E+07 2,32E+05
13,17 9,70E+06 2,16E+05
13,17 1,13E+08 1,41E+06
13,17 2,42E+09 3 41E+07
13,17 1,81E+07 3,52E+05
13,17 2,55E+07 4,57E+05
13,17 4,99E+08 1,04E+07
12,63 3,91E+07 4,62E+05
12,09 1,61E+07 2,02E+05
11,55 2,54E+07 3,20E+05
11,55 1,46E+07 2,28E+05
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24

Kopplungskonstanten (demo.cco) [127]

# IIBM™ Kopplungskonstanten aus Ruths Daten

Konformationelle Abstinde aus andere Quellen

ASN
ASP-
TYR
VAL
ILE
LEU
ALA
ARG+
ILE
ASP-
ASP-
VAL
SER
ARG+
ILE
ILE
VAL
VAL
SER
GLU-
VAL
THR
THR
GLN
VAL
THR
VAL
VAL
ASP-
LYS+
ASN
GLU-
MET
LEU
LEU
PHE
THR
THR
VAL
ARG+
LEU

HN

HN

HN

HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA

6,0
7,4
6,1
8,0
6,8

99

103
104
105
108
110
113
116
119
120
121
122
123
125
127
128
129
131
135
137
141
142
144
145
146
147
149
150
151
153
154
156
157
158
161
163
164
165
166
167
168

VAL
VAL
LYS+
ILE
VAL
VAL
MET
ARG+
LYS+
THR
GLN
VAL
ASN
ALA
SER
VAL
ASP-
LYS+
ALA
LYS+
ALA
ARG+
ILE
GLU-
LEU
GLU-
ARG+
LYS+
VAL
THR
ASP-
LYS+
LEU
LYS+
ASP-
ILE
SER
LYS+
ILE
ASN
LYS+

HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
HA
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Wasserstoffbriicken (hbonds.upl)

#B-Faltblatter
11 LEU
11 LEU
12 ALA
12 ALA
13 ARG+
13 ARG+
14 ILE
14 ILE
15 ASP-
15 ASP-
34 SER
35 ARG+
35 ARG+
36 ILE
36 ILE
37ILE
371ILE
38 VAL
38 VAL
39 VAL
39 VAL
40 SER
108 VAL
108 VAL
110 VAL
110 VAL
119 LYS+
121 GLN

#a-Helices

#22 GLN

#23 VAL

#24 ALA

#25 THR
26 ARG+

#42 GLU-

#43 VAL

#44 ALA

#45 ALA
46 ASN
47 THR
48 VAL
49 ARG+
50 LYS+

#51 THR
70 LYS+
71 MET
93 THR
94 ASP-
95 VAL
96 GLU-
97 ARG+

# Achtung !!! 11

129 ASP-
130 GLU-
131 LYS+
132 ASP-
133 ILE
134 GLU-
135 ALA
136 PHE
137 LYS+
159 MET
160 MET

HN
o
HN
O
HN
O
HN
O
HN
O
O
HN
O
HN
O
HN
O
HN
O
HN
O
HN
HN
O
HN
HN
HA
HA

[clelololololooRololoh NololololololoJololololoo oo oo oo oo Ne)

-120 CSI-Konsensus/ Nicht von Ruths Date

85 VAL O

87 LEU HN
107 SER 0}

109 ASN HN
87 LEU O

89 PHE HN
109 ASN O

111 GLY HN
89 PHE 0}

91 ASN HN
62 THR HN
84 ARG+ O

86 MET HN
62 THR o

64 HIS HN
86 MET O

88 LEU HN
64 HIS 0}

66 VAL HN
88 LEU O

90 THR HN
66 VAL O

145 GLU- 0}

147 GLU- HN
147 GLU- O

149 ARG+ HN
129 ASP- HA
127 SER HA
26 ARG+ HN
27 TRP HN
28 THR HN
29LYS HN
30 GLU- HN
46 ASN HN
47 THR HN
48 VAL HN
49 ARG+ HN
50 LYS+ HN
51 THR HN
52 LEU HN
53 LEU HN
54 THR HN
55 GLN HN
74 VAL HN
75 TYR HN
97 ARG+ HN
98 LEU HN
99 VAL HN
100 GLU- HN
101 GLY HN
133 ILE HN
134 GLU- HN
135 ALA HN
136 PHE HN
137 LY S+ HN
138 LYS+ HN
139 LEU HN
140 ASN HN
141 ALA HN
163 ILE HN
164 SER HN

2,50
2,50
2,50
2,50
2,50
2,50
2,50
2,50
2,50
2,50
2,50
2,50
2,50
2,50
2,50
2,50
2,50
2,50
2,50

2,50

2,50

L LD L) L W LW W LW LB LW LW LW W LWL LWL WWLWLWLWWWLWWW

N hnhhnhhnhhnhhnhhh nhhnhnhhhh hhnhnhhnh hhnhhhnhon hohnh hnan

[SSTN S RN O RN (TN (S IRV, BV, I (O RNV, BV, B, I ST (O 2 (O T O NG I S TRV, I (O I O 2 S ) 9]

N AR DD
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3 IIBM*"-Literaturdaten
31 CSI-Daten aus vorhandenen Literatur [127].

Graphische Darstellung der Abweichungen der chemischen Verschiebungen in IIBM™ von
den random-coil-Werten fir die betreffende Aminosédure. Ganz oben ist die aus einer
gewichteten Mittelung der Einzeldaten ermittelte Konsensus-Sekundarstruktur abgebildet.

p o B a poa Pa p poap o

A6 [ppm]
1,50 |
1,00 -
0,50 -
Ho
0,00
-0,504

-1,001

6,00 |
4,00 |
Ca 2,001
0,00 |

-2,001

5,00 |
4,00 -
3,00 -
2,00
CO 4 o0!
0,00 |
-1,00;
-2,00
-3,00;

6,00 -

4,00 ¢

C 2,00
B 0,00
-2,00

-4,00|

-6,00

0O 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 115 130 145 160

Aminoséureposition
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3.2 Abbildung aus [127] zur Ableitung der hbonds.upl-Datei.

Schematische Darstellung des zentralen sechsstringigen parallelen B-Faltblatts B1-f6 und der
zweistrangigen antiparallelen [-Faltblattregion ['1-f'2. Die Pfeile reprisentieren die
experimentell beobachteten NOEs zwischen den verschiedenen Strangen. Aus Griinden der
Ubersichtlichkeit wurden die Seitenketten nicht dargestellt. Die jeweilige Aminosidurenummer
ist an der C*-Position angegeben.

e aeeessaciE)
NN N \\

SIS R

S Y B
LN TN

AN e
o H H 0 H H O H H —>

EEEELE I
LN LR

A deh

H

5

R
b SN NN T
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4 Pulsprogramme

2D- und 3D-Experimente, die fiir die Erzeugung der Listen fiir CYANA an der deuterierten
Probe von IIBM™ verwendet wurden (in den Seiten 59 und 60 schon angegeben).
Abweichungen, Gradientenprogramme, -stirke, etc. sowie Literaturreferenzen und
Standardwerte flir die Léngen der verschiedenen Kopplungsdelay sind bei den einzelnen
Programme als Kommentare angegeben. Diese Pulsprogramme wurden in Zusammenarbeit
mit PD Dr. G. Gemmecker implementiert. Sie wurden aus Modifizierungen von Referenz-
programmen des Arbeitskreisen bzw. aus deren Modifikationen (hauptsichlich vom PD Dr.

G. Gemmecker und Dr. T. Diercks) erzeugt.

Experiment Parameter und Bemerkungen Spektrometer
BC-HSQC NS 8; TD (*C/F2) 384; SW (°C) 63,1 ppm DMX 750
N-HSQC NS 8; TD (°N/F2) 192; SW (**N) 29 ppm (gefaltet) ~ DMX 750
"N-HSQC NS 8; TD (°N/F2) 192; SW ("°N) 60,4 ppm DMX 750
H(CCCO)NH Tmix= 16,1 ms (DIPSI-2 mit 28 ps 90°-Puls); DMX 600
NS 32; TD (°N/F2) 58; (‘"H/F1) 108;
SW (°N) 29 ppm; SW (HY) 8 ppm
HC(C)H-COSY NS 16; TD (°C/F2) 144; ("H/F1) 112, DMX 600
SW (**C) 63,7 ppm; SW (‘H) 11,1 ppm
HC(C)H-TOCSY  Tpix= 18,9 ms (DIPSI-3 mit 29 us 90°-Puls); DMX 750
NS 16; TD (‘H/F2) 128; (**C/ F1) 160;
SW ("H) 11,1 ppm; SW (°C) 63,1 ppm
BC-NOESY-HSQC  Tmix= 50 ms; NS 24; TD (‘H/F3) 1024; DMX 750
(hchnoesy) TD ('H/F2) 120; (**C/F1) 160;
SW (‘H) 11,1 ppm; SW (**C) 63,1 ppm
BC-NOESY-HSQC  Tmix= 50 ms; NS 16; TD (‘H/F3) 1024; DMX 600
(hchnoesy600) TD (‘H/F2) 96; (*C/F1) 224;
SW ("H) 11,1 ppm; SW (°C) 138 ppm
BC-NOESY-HSQC  tTpix= 70 ms; NS 16; TD (‘H/F3) 1024; DMX 600

(hchnoesy last)

TD (‘H/F2) 128; (*C/F1) 240;
SW ("H) 11,1 ppm; SW (°C) 138 ppm
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#13C-HSQC

;13C & 13CO on (:f2)

;2D HSQC with coherence selection via gradients (echo/antiecho)
;with {1H,13CO,15N} decoupling during F1

;F1 phase homogeneity slightly better without 13CO decoupling
;Better phase homogeneity than with sensitivity enhancement!
;Avance.incl, version 99/08/02

;Grad.incl, version 99/02/19

define list<gradient> EA=<EA>

s Info ##H

:nd0 =2

;NS >=4

;DS = 2*¥NS*x

;use gradient program (GRDPROG) : 4sineeama
;use gradient ratios: 25:80:35:-20:25:80:35:20 for 13C
;mc2 = echo/antiecho

;REVERSE=false in both dimensions

#H#HE pulses/ delays ##Hi#

;pl ;90 high power pulse on 1H (F1, pl1)

;p3 ;90 high power pulse on 13C (F2, pl2)

; po ;selective 180hermite on CO (F2, sp3)

; P8 ;180deg high power pulse on 15N (F4, pl4)

; pl6=ca. 800us ;gradient pulse length

; pepd2 ca. 80us ;90 low power pulse on F2 (13C, pl12) for cpd2

;d0 ;= 3u for maximum intensity
;= 1/2J(HX) for inverted XH2 groups

;dl ;relaxation delay

;d4 ;<=1/4] for HX

;d16=200u ;gradient recovery delay

"p2=p1*2"

"p4=p3*2"

define delay cen42

define delay cen62

define delay cen68

"cend2=(p4-p2)/2"

"cen62=(p6-p2)/2"

"cen68=(p6-p8)/2"

"d11=10m" ;1/0 delay
"d20=p16+d16"

"d22=d0"

"d24=d4-p16-4u"

"13=(td1/2)"
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1 ze

2 dl do:f2

3d11*3

4 (p1 ph0):fl
d4 pl2:f2
(cen42 p2 ph0):f1 (p4 ph3):f2
d4 setnmr2|0 setnmr(0|34
(pl ph7):£1
pl6:ngrad:c34
dl6
(p3 ph3):12

d20 ;NOTE: use of second encoding gradient shows quad images!

do

(cen62 p2 ph6):fl (p6:sp3 ph0):f2 (cen68 p8 ph0):f4

do
(p4 ph4):2
d22

(cen62 p2 ph16):f1 (p6:sp3 ph0):f2 (cen68 p8 ph0):f4

pl6:ngrad:c34
d16 pl2:12
d22
(p3 ph0):12
pl6:ngrad:c34
dle6
(p1 ph0):f1
d4
(cend?2 p2 ph9):fl (p4 ph8):f2
pl6:ngrad:c34
d24 pl12:£2
4u setnmr2”0 setnmr0”34
go=2 ph31 cpd2:f2
d1 do:f2 wr #0 if #0 zd
lo to 3 times 2
d111id0
d11 ip3*2
d11ip31*2
lo to 4 times 13
exit

ph0=0

ph3=0 2

phd4=00112233

ph6={0}*4 {2}*4

ph7={1}*4 {3}*4

ph8={0}*8 {2}*8

ph9={0}*8 {1}*8

ph16={0}*8 {21*8
ph31=0220200220020220

;Bloch-Siegert comp.

;cycling without effect

;cycling without effect

;NOTE: use of second read gradient deteriorates phases!

;cycling without effect

;axial peak suppression in F1
;phase purge in F1 essential!
;suppresses MQC in F1

;optional
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# 1SN-HSQC

;15N on (:f4) + gs

;2D HSQC with coherence selection via gradients (echo/antiecho)
;with decoupling during acquisition

;Better phase homogeneity than with sensitivity enhancement!
;Avance.incl, version 99/08/02

;Grad.incl, version 99/02/19

define list<gradient> EA=<EA>

S Info #iHH
;nd0=2
;DS = 2*NS*x

;use gradient program (GRDPROG):

;use gradient ratios:
;25:-50:30:-35:-20:25:-50:30:-35:20
-55:-60:40:-35:-10:-55:-60:40:-35:10

;selection rules:

;1) X coherence selection: (cnst22-cnst23)*gX = cnst25*gH
;2) water flip-back: cnst21 = (cnst22+cnst23+cnst24)

;mc2 = echo/antiecho
;REVERSE=false in both dimensions

;HH#HE pulses/ delays ##t#

spl=
szzpl *2"
p7=
"p8=p7*2"
;pl6=1ms
;pepd4

;d0

;dl

;d4
;d16=300u
"d11=10m"

"d28=(p8-p2)/2"
"d22=p2+d0*2"
"d21=d4-p16-4u"
"3=(td1/2)"

Ssineeama

for 13C
for 15N

;90 degree hard pulse on 1H (f1) at pll
;90 degree hard pulse on X (f2) at pl2

;gradient pulse length

;90 degree soft pulse on X (f2) at pl12
;= 3u for maximum intensity

;= 1/2J(HX) for inverted XH2 groups

;relaxation delay
;<=1/4] for HX

;gradient recovery delay

;1/0 delay
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1 ze
2 d1 do:t4
3d11*3
4 (p1 ph0):fl
d4 pl4:f4
(d28 p2 phO0):f1 (p8 ph3):t4
d4 setnmr2|0 setnmr0|34
(pl ph7):£1
pl6:ngrad:c34
dl6
(p7 ph3):14
do
(p2 ph6):f1
do
pl6:ngrad:c34
die
(p8 ph4):f4
d22
pl6:ngrad:c34
dl6
(p7 ph5):f4
pl6:ngrad:c34
dle6
(p1 ph0):f1
d4
(d28 p2 ph9):f1 (p8 ph8):f4
pl6:ngrad:c34
d21 pl14:f4
4u setnmr2”0 setnmr0”34
go=2 ph31 cpd4:f4
d1 do:f4 wr #0 if #0 zd
lo to 3 times 2
d111d0
d11ip3*2
d11ip31*2
lo to 4 times 13
exit

ph0=0

ph3=02

ph4=0

ph5=0

ph6={0}*2 {2}*2
ph7={1}*2 {3}*2
ph8={0}*4 {2}*4
ph9={0}*4 {1}*4
ph31=02202002

;cycling without effect

;cycling without effect

;cycling without effect

;axial peak suppression in F1

;phase purge in F1

;suppresses MQC in F1
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# HCCCONH

;3D sequence with

;  inverse correlation for triple resonance using

;  dipsi2 and inept transfer steps

;  F1(H,tl) -> F2(Caliph. -> Ca) -> F3(C=0) -> F4(N,t2) -> F1(H,t3)
;on/off resonance Ca and C=0 pulses using shaped pulse (:f2)
;deuterium decoupling (:f3)

;phase sensitive using States-TPPI (t1)

;phase sensitive using Echo/Antiecho-TPPI gradient selection (t2)
;using semi-constant time in t1

;using constant time in t2

;Avance.incl, version 99/08/02

;Grad.incl, version 99/02/19

;Delay.incl, version 99/02/19

;G.T. Montelione, B.A. Lyons, S.D. Emerson & M. Tashiro,

; J. Am. Chem. Soc. 114, 10974-75 (1992)

;S. Grzesiek, J. Anglister & A. Bax, J. Magn. Reson. 101 B, 114-9 (1993)
;B.A. Lyons & G.T. Montelione, J. Magn. Reson. 101 B, 206-9 (1993)
;T.M. Logan, E.T. Olejniczak, R.X. Xu & S.W. Fesik,

; J. Biomol. NMR 3, 225-31 (1993)

:R.T. Clowes, W. Boucher, C.H. Hardman, P.J. Domaille & E.D. Laue,

; J. Biomol. NMR 3, 349-354 (1993)

;T. Carlomagno, M. Maurer, M. Sattler, M.G. Schwendinger, S.J. Glaser
; & C. Griesinger, J. Biomol. NMR &, 161-170 (1996)

;pl0 : 0dB

;pll : f1 channel - power level for pulse (default)

;pl4 : 4 channel - power level for pulse (default)

;pl15: £2 channel - power level for TOCSY -spinlock

;pl16: 4 channel - power level for CPD/BB decoupling

;pl19: f1 channel - power level for CPD/BB decoupling

;sp2: f2 channel - shaped pulse 90 degree (C=O on resonance)
;sp3: 2 channel - shaped pulse 180 degree (C=O on resonance)
;sp5: £2 channel - shaped pulse 180 degree (C=O off resonance)
;sp7: £2 channel - shaped pulse 180 degree (Ca off resonance)
;sp8: f2 channel - shaped pulse 90 degree (Ca offresonance)

; for time reversed pulse

;sp9: 2 channel - shaped pulse 180 degree (Ca off resonance)

5 sp9 might require higher selectivity than sp3

;pl : f1 channel - 90 degree high power pulse

;p2 : f1 channel - 180 degree high power pulse

;p3 1 (p12) 90 deg. 13C(ali.) hard pulse (O2P ca. 42 ppm)

;p4 1 (pl2) 180 deg. 13C(ali.) hard pulse (O2P ca. 42 ppm)

;p13: (sp7) 90 deg. 13Ca rectangular pulse (55 us at 600 MHz))
;p14: (sp8) 180 deg. 13Ca rectangular pulse (55 us at 600 MHz))
;p12: (sp2) 180 deg. 13Ca G3 pulse (800 us at 600 MHz))

;p9 @ (p115) 13C(ali) pulse for TOCSY spinlock (ca. 28 us)

;p15: (sp5) 90 deg. 13CO Seduce-1 pulse (200 us at 600 MHz))
;p18: (sp6) 180 deg. 13CO Seduce-1 pulse (200 us at 600 MHz))
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;p16: homospoil/gradient pulse [1 msec]
;p21: f4 channel - 90 degree high power pulse

;p22: f4 channel - 180 degree high power pulse

;p24: f2 channel - 180 degree shaped pulse (sp9)

;p26: f1 channel - 90 degree pulse at pl19

;d0 : incremented delay (F1 in 3D) = d4

;d1 : relaxation delay; 1-5 * T1

;d3 : 1/(6J(CH) [1.1 msec]
;d4: 1/(4J(CH) [1.7 msec]
;d10: incremented delay (F2 in 3D) [3 usec]
;d11: delay for disk I/O [30 msec]
;d12: delay for power switching [20 usec]
;d13: short delay [4 usec]
;d16: delay for homospoil/gradient recovery

;d20: incremented delay (F1 in 3D) [3 usec]
;d21: 1/(2J(CaCO)) [3.6 msec]
;d22: 1/(2)'(CaCO) [4.4 msec]
;d23: constant time delay T(N) = 1/(4J'(NCO) [12.4 msec]
;d25: 1/(2J'(NH)) [5.5 msec]
;d26: 1/(4J(NH)) [2.3 msec]

;d29: decremented delay (F1 in 3D) = d4+p14+d20

;d30: decremented delay (F2 in 3D) = d23-d25-3u-p26

;11: loop for DIPSI2 cycle: ((p6*115.112) * 11) = mixing time [3]
;13: loop for phase sensitive 3D using States-TPPI : 13 =td1/2
;113: loop for phase sensitive 3D using E/A method : 113 = td2/2
;in0: 1/(2 * SW(H)) = DW(H)

;nd0: 2

;inl0: 1/(2 * SW(N)) = DW(N)

;nd10: 2

;in20: = in0 - in29

;in29: = d29 / td1(max)

;in30: = in10

:NS: 16 *n

:DS:>=16

;td1: number of experiments in F1

;td2: number of experiments in F2  td2 max =2 * d30 / in30
;MC2: States-TPPI in F1

;MC2: echo-antiecho in F2

;cpdsl: decoupling according to sequence defined by cpdprgl
;cpd3: decoupling according to sequence defined by cpdprg3
;pepdl: f1 channel - 90 degree pulse for decoupling sequence
;pepd3: 4 channel - 90 degree pulse for decoupling sequence

;define FQ1LIST (list has to be stored)
; set on Haliph. for first part and for second either on H20
;  (better water suppression) or NH (better sensitivity)

;define FQ2LIST (list has to be stored)

;  set on Caliph. for DIPSI transfer but on C=0 during transfer to C=O
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;use gradient ratio:

; gpl:gp2:gp3:gp4
; 50 : -30 : 80 : 8.1

;for z-only gradients:
;gpzl: 50%
;gpz2: -30%
;gpz3: 80%
;gpz4: 8.1%

;use gradient files:

;gpnaml: SINE.100
;gpnam?2: SINE.100
;gpnam3: SINE.100
;gpnam4: SINE.100

define list<gradient> EA=<EA>
define list<gradient> MQ=<MQ>

;general delays

define delay DELTA

define delay DELTA1
define delay DELTA2
define delay DELTA3
define delay DELTA4
define delay DELTAS
define delay DELTA6
define delay DELTA7
define delay DELTAS

define delay TAU

define delay TAUI
define delay TAU2
define delay TAU3
define delay TAU4
define delay TAUS

;delays for centering pulses

define delay CEN_HNI
define delay CEN_HN2
define delay CEN_HN3

define delay CEN_HC1
define delay CEN_HC2
define delay CEN_HC3
define delay CEN_HC4
define delay CEN_CNI1
define delay CEN_CN2

;loop counters

define loopcounter COUNTER

define loopcounter SCALEF

define loopcounter FACTOR1
define loopcounter FACTOR2
define loopcounter FACTOR3

"d3=1.1m"
"d4=1.7m"
"d21=3.6m"
"d22=4.4m"
"d23=12.4m"
"d25=4.2m"
"d26=2.3m"

"d0=d4"
"d20=3u"
"d29=d4+pd+d20"
"d30=d23-d25-10u-p26"

"DELTA=d1-d11*9-12m"
"DELTA1=d21+3u-20u-p23"
"DELTA2=d23+4u-d22"
"DELTA3=d23-d10-p14"
"DELTA4=d25-p16-d16"
"DELTAS=pl6+d16+7u"

"CEN_HN1=(p21-p1)/2"
"CEN_HN2=(p22-p2)/2"
"CEN_HC2=(p4-p2)/2"
"CEN_CN2=(p18-p22)/2"

"3=(td1/2)"
"13=(td2/2)"

agseq 321
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1 ze
dl
dl1 pli6:f4
2d11 do:f4
6m
3d11*2
6m
4d11%*2
5d11*3
6 d11 fql:fl
DELTA
50u setnmr2|0 setnmr0|34
10u pl1:£1
10u pl2:2
10u pl3:13
10u pl4:f4

(p1 ph3):f1
do

(p4 phl):£2
d20

(p2 phl):£1
d29

(pl ph2):£1

4u

plé:gpl
d16

(p3 ph4):12
d3
4u

(CEN_HC2 p2 phl):fl (p4 phl):f2

4u
d3 pl15:12 setnmr8|4

7 (p9%3.556 ph23):£2
(p9*4.556 ph25):12
(p9%*3.222 ph23):f2
(p9*3.167 ph25):12
(p9*0.333 ph23):12
(p9*2.722 ph25):f2
(p9*4.167 ph23):12
(p9*2.944 ph25):12
(p9*4.111 ph23):12

(p9*3.556 ph25):12
(p9*4.556 ph23):12
(p9*3.222 ph25):f2
(p9*3.167 ph23):12
(p9*0.333 ph25):12

(p9*2.722 ph23):12
(p9*4.167 ph25):12
(p9*2.944 ph23):12
(p9*4.111 ph25):12

(p9*3.556 ph25):12
(p9*4.556 ph23):f2
(p9*3.222 ph25):f2
(p9*3.167 ph23):2
(p9*0.333 ph25):12
(p9*2.722 ph23):f2
(p9*4.167 ph25):12
(p9*2.944 ph23):12
(p9*4.111 ph25):12

(p9*3.556 ph23):12
(p9*4.556 ph25):2
(p9%*3.222 ph23):f2
(p9*3.167 ph25):f2
(p9*0.333 ph23):12
(p9*2.722 ph25):f2
(p9*4.167 ph23):£2
(p9*2.944 ph25):12
(p9*4.111 ph23):12
lo to 7 times 11

10u pl2:12

(p23 ph21):13;2H decoupling start

10u cpds3:f3
(p18:sp6 phl):f2
DELTAI1
(p12:sp2 phl):£2
3u

(p18:sp6 phl):12
d21

(p13:sp7 phl):2
10u do:f3

(p23 ph22):13
10u pl19:f1

10u cpds1:fl
(p15:sp5 ph5):2
d22 setnmr8™4
(p14:sp8 phl):12
DELTAZ2 pl4:f4

;2H decoupling stop

(p18:sp6 phl):£2 (CEN_CN2 p22 ph8):f4

d23

(p14:sp8 phl):f2
4u

(p15:sp5 phl):f2

4u
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4u do:fl

(p23 ph23):13 ;2H decoupling stop

(p26 ph10):f1
4u

pl6:gp2

d16 fql:fl

(p26 ph2):fl

4u cpds1:fl phl

(p21 ph6):f4
d10

(p14:sp8 phl):12
DELTA3
(p18:sp6 phl):f2 (CEN_CN2 p22 phl):f4
d30

10u do:f1

(p26 ph9):fl
DELTA4
pl6:gp3*EA
d16 pll:fl

(CEN_HNI pl phl):£1 (p21 phl):f4
d26

(CEN_HN2 p2 phl):f1 (p22 phl):f4
d26

(CEN_HNI pl ph2):f1 (p21 ph7):f4
d26

(CEN_HN2 p2 phl):fl (p22 phl):f4
d26

(pl phl):£1

DELTAS

(p2 phl):£1

3u

plé:gp4

d16 pll6:f4

4u setnmr2”0 setnmr0/34
go=2 ph31 cpd4:f4

d11 do:f4 wr #0 if #0 zd
6m ip7*2 igrad EA

lo to 3 times 2

d111d10 ip6*2

d11 dd30 ip8*2

6m ip31*2

lo to 4 times 113

d11 rd10 ip3

d11 rd30

lo to 5 times 2

d111d0

d11 1d20

d11 dd29

lo to 6 times 13

exit

ph1=0

ph2=1

ph3=00002222

ph4=0022
ph5=0000000022222222
ph6=0 2

ph7=3

ph8=0

ph9=3

ph10=2

ph21=1

ph22=3

ph23=0

ph25=2
ph31=0220200220020220
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# HCCH-COSY

;15N on (:f4) and 2H dec. on (:f3) + gs

;3D sequence with

;  inverse correlation using multiple inept transfer and
; FI(H,tl) ->F2(C,t2) -> F2(C") -> FI1(H',t3)

;off resonance C=0 pulse using shaped pulse

;phase sensitive using States-TPPI

;Avance.incl, version 99/08/02

;Grad.incl, version 99/02/19

;L.E. Kay, G.Y. Xu, A.U. Singer, D.R. Muhandiram & J. D. Forman-Kay
; JMR, 101 B, 333-337, 1993

define list<gradient> EA=<EA>

s Info #H#H

;pl0 : 120dB

;pll : f1 channel - power level for pulse (default)

;p12 : £2 channel - power level for pulse (default)

;pl4 : 4 channel - power level for pulse (default)

;pl12: £2 channel - power level for CPD/BB decoupling
;sp5: £2 channel - shaped pulse 180 degree (C=O off resonance)
;pl : fl channel - 90 degree high power pulse

;p2 : fl channel - 180 degree high power pulse

;p3 : f2 channel - 90 degree high power pulse

;p4 : f2 channel - 180 degree high power pulse

;pl4: f2 channel - 180 degree shaped pulse

;p16: homospoil/gradient pulse [500 usec]
;pl7: f1 channel - trim pulse [1 msec]
;p19: gradient pulse 2 [2 msec]
;p22: f4 channel - 180 degree high power pulse

;p27: £2 channel - trim pulse [2 msec]
;p29: gradient pulse 3 [300 usec]
;p30: gradient pulse 4 [5 msec]
;p31: gradient pulse 5 [4.4 msec]
;d0 : incremented delay (F1 in 3D) [3 usec]
;d4 : 1/(4J(CH)) - tau a [1.6 msec]
;d10: incremented delay (F2 in 3D) [3 usec]
;d11: delay for disk I/O [30 msec]
;d12: delay for power switching [20 usec]
;d16: delay for homospoil/gradient recovery

;d21: 1/(6J'(CH)) - tau ¢ [1.1 msec]

;d22: d22+d23*2+t2max*0.5 = 1/(4J(CC)) : 3.6m-d23*2-(in10*113/2)
;d23:taub  [475 usec]

;d24: 1/(4J(CC)) [3.6 msec]

;13: loop for phase sensitive 3D using States-TPPI : 13 =td1/2

;113: loop for phase sensitive 3D using States-TPPI : 113 = td2/2

;in0: 1/(2 * SW(H)) = DW(H)
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:nd0: 2

;inl0: 1/(2 * SW(C)) = DW(C)

;nd10: 2

;NS: 16 *n

;DS: 32

;td1: number of experiments in F1

;td2: number of experiments in F2

;MC2: States-TPPI in F1

;MC2: States-TPPI in F2

;cpd2: decoupling according to sequence defined by cpdprg2
;pepd2: 12 channel - 90 degree pulse for decoupling sequence

;use gradient program (GRDPROG) : Hcecheo
;use gradient ratio:  cnst21 : cnst22 : cnst23
; 16: 30: 60

;general delays

define delay DELTA
define delay DELTA1
define delay DELTA2
define delay DELTA3
define delay DELTA4
define delay DELTAS
define delay DELTAG6
define delay DELTA7
define delay DELTAS

define delay TAU

define delay TAU1
define delay TAU2
define delay TAU3
define delay TAU4
define delay TAUS

;delays for centering pulses
define delay CEN_HNI
define delay CEN_HN2
define delay CEN_HN3
define delay CEN_HC1
define delay CEN_HC2
define delay CEN_HC3
define delay CEN_HC4
define delay CEN_CNI1
define delay CEN_CN2

;loop counters
define loopcounter COUNTER
define loopcounter SCALEF

define loopcounter FACTOR1
define loopcounter FACTOR2
define loopcounter FACTOR3

"d0=3u"
"d10=3u"
"d11=30m"
"d12=20u"
"d4=1.6m"
"d21=1.1m"
"d23=475u"
"d24=3.6m"

"DELTA 1=d4-p16-d16-4u"
"DELTA2=d4-p16-d16-4u+d0*2+p4"
"DELTA3=d23-p29-d16"
"DELTA4=p22+p2+d10*2-6u"
"DELTAS5=d24-p29-d16-4u"
"DELTA6=d21-p16-d16-4u"
"DELTA7=d4-p16-d16-p3*2-Tut+pl"

"TAU=(p3*2+3u)-pl"

"CEN_HC1=(p3-pl)/2"
"CEN_HC2=(p4-p2)/2"

"3=(td1/2)"

"13=(td2/2)"
"d22=3.6m-d23*2-(in10*113/2)"

agseq 312
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1dl1 ze
dil1 pl12:£2

2d11 do:f2
dil

3dl1

4d11

5d11

6dl
50u setnmr2|0 setnmr0|34
50u setnmr8|4
d12 pll:Af1
d12 pl3:13
(p1 ph3)
4u
pl6:ngrad:c34
die
DELTAI1 pl2:f2
do
(p4 phl):£2
do
(p2 phl)
4u
pl6:ngrad:c34
dle6
DELTA2 pl4:f4
(pl ph2)
p19:ngrad:c34
)
(p23 ph21):13
10u cpds3:13
(p3 ph4):£2
d10
(p22 phl):f4
4u do:f3
p29:ngrad:c34
d1e
DELTAS3 pl0:f2
(pl14:sp5 phl):£2
4u
p29:ngrad:c34
dl6
DELTAS3 pl2:12 cpds3:13
p2 phl
d10
d22
(p4 phl):£2
DELTA4
10u do:f3
p29:ngrad:c34
)
DELTA3

;2H dec. start

;2H dec. interrupt

;2H dec. restart

;2H dec. interrupt

(p14:sp5 phl):£2
4u

p29:ngrad:c34
d1e6

DELTAS3 pl2:12 cpds3:13
d22

(p3 phl):£2

4u do:13
p29:ngrad:c34
d1e

DELTAS cpds3:13
(p4 phl):£2

4u do:f3
p29:ngrad:c34
d16 cpds3:f3
DELTAS

(p3 ph2):2

10u do:f3

(p23 ph23):13
(p17 phl)

(p17*2 ph2)

4u

p30:ngrad:c34
dle6

(pl phl)

4u

p31:ngrad:c34
d1e6

(p3 ph2):f2

4u

pl6:ngrad:c34
dle

DELTAG pl2:12
(CEN_HC2 p2 phl) (p4 phl):f2
4u

pl6:ngrad:c34

dle

DELTAG6

(CEN_HCI1 pl phl) (p3 phl):f2
4u

pl6:ngrad:c34

dle

DELTALI

(CEN_HC2 p2 phl) (p4 phl):f2
4u

pl6:ngrad:c34

d16 setnmr8"4

DELTA7

(TAU pl phl) (p3 phl 3u p3 ph5):f2
4u pl12:£2

4u setnmr2”0 setnmr0”34

;2H dec. restart

;2H dec. interrupt

;2H dec. restart
;2H dec. interrupt

;:2H dec. restart

;2H dec. stop
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go=2 ph31 cpd2:f2
d11 do:f2 wr #0 if #0 zd

di1ip3

lo to 3 times 2
d11ido0

lo to 4 times 13
d11 rd0 ip4

lo to 5 times 2
d111idl10

lo to 6 times 113

# HCCH-TOCSY

exit

phl =0

ph2 =1

ph3=02
ph4=0022
ph5=00002222
ph21=1

ph23=3
ph31=0220

;echo/antiecho detection with gradient coherence selection
;uses Shared Incrementation Time (SHIT) module for H (F2) and C(F1)

;13C AND 13CO on (:f2), 2H dec. on (:f3)
;frequency jump on (:2) currently DISABLED

9
9
b

b

Avance.incl, version 99/08/02
Grad.incl, version 99/02/19

Kay, Ikura & Bax JACS 1990
JMR, 101 B, 333-337, 1993

define list<gradient> EA=<EA>

;Care about heat dissipation and hardware (13C SpinLock!)

;Use p9>=28us and d9<=25ms! Use longer d1 (>1s)

;and many DS for heat equilibration! Correct Shimming during DS!
;Uses Shared Incrementation Time module in F1 and F2!

;The increments must be set manually as follows:

b

o

in0= 2*DW(13C)
in10=2*DW(H)

for nd0 =1 !! echo/antiecho (F1)
for nd10 = 1 !!States (F2)

;in20=IN20 !!! This value changes as in10 changes
;in21=IN21 !!! This value changes as td2 changes
;in22=IN22 !!! This value changes as td2 changes
;in25=IN25 !!! This value changes as in0 changes
;in26=IN26 !!! This value changes as td1 changes
;in27=IN27 !!! This value changes as td1 changes

9

b

FQLIST2:
1. entry: center of all C aliphatic

;2. entry: center of observe window in C (folded)

b

b

3. entry: identical to 1. entry
grdprog = 6sineeama

;enst21:cnst22:cnst23:cnst24:cnst25:cnst26:cnst27

b

15 : 50 : 30 : 80 :40 : 20 : -20
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:NOTES:

;enst24/cnst26 and cnst24/cnst27 perform coherence selection
;enst21 is most critical z-spoil for water suppression

;cpdprg2 = garp

;DS = 2n*NS, but minimum of 512! (for temperation!)

HitHE# pulses/ delays ###H#
;pulse ;degree;nucl.(channel)

;power ;shapes and length

;pl ;90 H(F1) ;pll

p3 ;90 C(F2) ;pl2

;p6 ;180 ;CO(F2) ;sp3 ;SEDUCE-1, ca.260u

;p8 ;180 ;N(F4) ;pl4

;p9 ;90 ;C(F2) ;pl22  ;pl22 >=3! for DIPSI3 mixing
;pl6  ;gradient pulse length, ca. 700-800us (cf d28 in SHIT!)
;pepd2 ;90 ;C(F2) ;pl12  ;ca. 100us

;dl ;relaxation delay

;d16>=100u ;gradient recovery delay (cf d28 in SHIT!)

;d4 <=1/4JHC ;H=>C: ca. 1.5 - 1.9ms (=100%)

:d14<=1/4JHC
;d9 ca. 20-25ms

H# fixed parameters ###H

"p2=2%p1" ; 90 deg. 1H (f1), pll
"p4=2%p3" ; 90 deg. 13C (£2), pl2
define delay cen24

define delay cen214

define delay cen68

"cen24=(p4-p2)/2"
"cen2 14=(p4*2-+6u-p2)/2"
"cen68=(p6-p8)/2"
"d24=d4-p16"
"d11=10m"
"d18=p9*217.32"
;duration of one DIPSI3 loop

"11=(d9/d18)+0.5"
"13=td1/2"
"14=td2/2"

define delay IN20
define delay IN21
define delay IN22

;C=>H:ca. 09 -1.2ms
;CC mixing (d19 is the efficient mixing time)

define delay IN25

define delay IN26

define delay IN27

"d20=5u"

"d21=d4-p4*2-6u-d20*2"

"d22=d4"

"IN20=in10/2-d4/(14+1)"

;=increment in20!!!
;=increment in21!!!
;=decrement in22!!!

"IN21=d4/(14+1)"
"IN22=d4/(14+1)"
"d25=5u"
"d26=5u"
"d28=d14-p2-d25*2-p6-d26-p16-d16"
"d27=d14-p6-5u"
"IN25=in0/2-(d14-p6)/(13+1)"

;=increment in25!!!
"IN26=(d14-p6)/(13+1)"

;=increment in26!!!
"IN27=(d14-p6)/(13+1)"

;=decrement in27!!!
"d19=11*d18"
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1 ze
IN20
IN21
IN22
IN25
IN26
IN27
dis8
d19
2 10u setnmr2”0 setnmr(0"34
d1 do:f2
3d11*5
4 d11*3
5d11*4
6 10u pl1:f1
10u pl2:12
10u pl3:13
10u pl4:t4
; d11 fq2:£2 ;jump to all Caliph
50u setnmr2|0 setnmr0|34
(p1 ph5):f1 ;Start of t1 (SHIT)
d21 pl2:£2
d20
(p3 phO 3u p4 phl 3u p3 ph0):f2
d20
(p2 ph6):f1
d22
(p1 phl):f1 ;End of t1
pl6:ngrad:c34 ;Z-spoil
d16 setnmr8|4
(p23 ph21):13
10u cpds3:13
(p3 ph8):12
di4
(cen24 p2 ph0):f1 (p4 ph10):12
di4
(p3 phl):f2
10u do:f3
(p23 ph23):13 ;2H decoupling interrupt
pl6:ngrad:c34 ;Z-spoil
d16 pl22:f2
(p23 ph21):13
10u cpds3:13
;********************************
; DIPSI3 mixing (in z)
9 (p9*2.722 ph21):12
(p9*4.389 ph23):12
(p9*2.778 ph21):f2
(p9*3.056 ph23):f2
(p9*0.333 ph21):f2
(p9*2.556 ph23):f2

;2H decoupling start

;2H decoupling restart

(p9*4.000 ph21):12
(p9*2.722 ph23):12
(p9*4.111 ph21):12
(p9*3.778 ph23):12
(p9*3.889 ph21):12
(p9*2.889 ph23):12
(p9*3.000 ph21):12
(p9*0.333 ph23):12
(p9*2.500 ph21):12
(p9*4.056 ph23):12
(p9*2.833 ph21):12
(p9*4.389 ph23):12
(p9*2.722 ph23):12
(p9*4.389 ph21):12
(p9*2.778 ph23):12
(p9*3.056 ph21):12
(p9*0.333 ph23):12
(p9*2.556 ph21):12
(p9*4.000 ph23):12
(p9*2.722 ph21):f2
(p9*4.111 ph23):f2
(p9*3.778 ph21):12
(p9*3.889 ph23):12
(p9*2.889 ph21):12
(p9*3.000 ph23):12
(p9*0.333 ph21):12
(p9*2.500 ph23):12
(p9*4.056 ph21):12
(p9*2.833 ph23):12
(p9*4.389 ph21):12
(p9*2.722 ph23):f2
(p9*4.389 ph21):12
(p9*2.778 ph23):12
(p9*3.056 ph21):12
(p9*0.333 ph23):12
(p9*2.556 ph21):12
(p9*4.000 ph23):12
(p9*2.722 ph21):f2
(p9*4.111 ph23):f2
(p9*3.778 ph21):12
(p9*3.889 ph23):12
(p9*2.889 ph21):12
(p9*3.000 ph23):12
(p9*0.333 ph21):12
(p9*2.500 ph23):12
(p9*4.056 ph21):12
(p9*2.833 ph23):12
(p9*4.389 ph21):12
(p9*2.722 ph21):f2
(p9*4.389 ph23):12
(p9*2.778 ph21):12
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(p9*3.056 ph23):12 d28 pl2:12 ;coherence selection!
(p9*0.333 ph21):12 d25 do:f3 ;2H decoupling stop
(p9*2.556 ph23):12 pl6:ngrad:c34
(p9*4.000 ph21):2 d16 setnmr8™4
(p9*2.722 ph23):f2 (p3 phl):£2 ;End of t2
(p9*4.111 ph21):f2 (p23 ph23):13
(p9*3.778 ph23):f2 plé:ngrad:c34 ;Z-spoil
(p9*3.889 ph21):12 ; Smfq2:£2 ;jump to all Caliph
(p9*2.889 ph23):12 (p1 ph0):f1
(p9*3.000 ph21):12 d4
(p9*0.333 ph23):12 (cen214 p2 ph0):f1 (p3 phO 3u p4 phl 3u p3
(p9*2.500 ph21):12 ph0):£2
(p9*4.056 ph23):12 pl6:ngrad:c34 ;coherence selection
(p9*2.833 ph21):12 d24 pl12:£2
(p9*4.389 ph23):12 go=2 ph31 cpd2:f2
lo to 9 times 11 10u setnmr2”0 setnmr0"34
10u do:f3 lo to 3 times 2
(p23 ph23):13 ;2H decoupling interrupt d11id25
pl6:ngrad:c34 ;z-spoil d111d26
; Sm fq2:£2 ;jump to selected C window d11 dd27
20u pl2:f2 d11 ip3*2
(p23 ph21):13 ;2H decoupling restart d11ip31*2
10u cpds3:13 lo to 4 times 13
(p3 ph3):12 ;Start of t2 (SHIT) d11 rd25 ip5
d27 d11 rd26
(p6:sp3 ph0):f2 (cen68 p8 ph0):f4 d11 rd27
;Bloch-Siegert-Comp. lo to 5 times 2
Supl2:f2 d111d20
(p4 ph4):£2 di1id21
d25 pl2:f2 d11 dd22
(p2 ph0):f1 di1ip31*2
d26 lo to 6 times 14
(p6:sp3 ph0):f2 (cen68 p8 ph0):f4 exit
ph0=0
phl =1
ph2 =2
ph3=02 ;axial peak suppression in F1, States Phase

phd = {0}*2 {1}*2 {2}*2 {3}*2

phS = {0}*4 {2}*4

ph6 =0 ;phase purge in F2

ph8 = {0}*8 {2}*8

ph10={0}*16 {1}*16 {2}*16 {3}*16

ph21=1

ph23=3

ph31=0220200220020220
2002022002202002

;essential for quad and phase purge in F1!!
;axial peak suppression in F2, States Phase



Anhang. IIBM*, Pulsprogramme

111-84

# 13C-NOESY-HSQC (hchnoesy)
;13C & 13CO (:£2), 2H dec. (:f3), gs

;using 45deg shifted proton inversion pulse to balance
;water presaturation

;Avance.incl, version 99/08/02

;Grad.incl, version 99/02/19

define list<gradient> EA=<EA>

HH#HE Info #H#H

:nd0 =2 for 13C

:nd10 =2 (=DW) for 1H

;NS: 4 *n

;DS: 2 * NS * m!!!

;MC2: echo-antiecho (in F1)

; STATES (in F2)

;PhCO in F1 =135 Deg!

;Reverse = False in F1

;cpd2: garp

;use gradient program (GRDPROG) : 4sineeama
;use gradient ratio:  cnst21 : cnst22 : cnst23 :cnst24 :
; 15: 48: -48 24

15: 48: -48 -24

b

b

;#HHHE pulses, delays and loops ####

;pl ;90 high power pulse on 1H (F1, pll)
;P3390 high power pulse on 13C (F2, pl2)

;p6  selective 180hermite on CO (F2, sp2, offset2!)
;p8  ;180deg high power pulse on 15N (F4, pl4)
;pl6 =ca. 800us ;gradient pulse length

; pepd2 ca. 80us ;90 low power pulse on F2 (13C, pl12) for cpd2
;dl =1-5*T1(HN) ;the longer, the better

;d4 ca.l1.3m ;ca. 0.7/(4JCH)

; d8  ;NOE mixing time ca. 50-80m

; d16=200u  ;recovery delay for gradients

;H#HH# fixed parameters ##H define delay cen62
"p2=p1*2" define delay cen68
"p4=p3*2" define delay cen84
"d0=5u" define delay cen31
;"d10=in10-p1*0.64-p8*0.5" "cend2=p4+3u-pl"
"d10=3u" "cen62=(p6-p2)/2"
"d20=d0*2-5u+pl16+d16" "cen68=(p6-p8)/2"
"d21=d10*2+p8" "cen84=p8*0.5-p4-3u"
"d11=10m" "cen31=(p3-p1)/2"
"d18=d8-p16-50u-d16"

"d14=d4-p16" "13=(td1/2)"

define delay cen42 "14=(td2/2)"
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1 ze
2 5u setnmr2”0 setnmr0"34
dl do:f2
3d11*4
4d11%*2
5d11*2
6 d11 pll:Af1
d11 pl2:£2
d11 pl3:f3
dl1 pl4:t4
(p1 ph5):£1
d10
(cen84 p3 phO 3u p4 phl 3u p3 ph0):f2 (p8 ph0):f4
d10
(p2 ph10)
d21
(p1 ph6):f1
d18
25u setnmr2|0 setnmr0|34
25u setnmr8|4
pl6:ngrad:c34
dle
(pl phll):fl
d4
(cend?2 p2 ph0):f1 (p3 ph4 3u p4 ph14 3u p3 phd):f2
d4
(p1 phl):f1
pl6:ngrad:c34
d1e6
2u
(p23 ph21):13
10u cpds3:13
(p3 ph4):12
do
(cen62 p2 ph7):fl (p6:sp3 ph0):f2 (cen68 p8 ph0):f4
do
10u do:f3
(p23 ph23):13
pl6:ngrad:c34
d16 pl2:f2
(p4 ph8):12
(p23 ph21):13
10u cpds3:13
d20
(cen62 p2 ph0):f1 (p6:sp3 ph0):f2 (cen68 p8 ph0):f4
Supl2:f2
(p3 ph0):f2
10u do:f3
(p23 ph23):13
2u
(p1 ph0):f1

; start 2H dec.

; stop 2H dec.

; start 2H dec.

;Bloch-Siegert comp.

; stop 2H dec.
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d4 setnmr8™4
(cend?2 p2 ph0):f1 (p3 phl 3u p4 phO 3u p3 phl):f2
pl6:ngrad:c34
d14 pl12:f2
go=2 ph31 cpd2:f2
S5u setnmr2”0 setnmr(0”34
d1 do:f2 wr #0 if #0 zd
lo to 3 times 2
d11ido
d11 ip4*2
dl1 ip14%*2
di1 ip31*2
lo to 4 times 13
dl1 rdo
d11 ip5
lo to 5 times 2
d111id10
d11ip31*2
lo to 6 times 14
exit

ph0=0

phl =1

ph2=2

ph3 =3

ph4=0022

ph5=02

ph6=(8) 1

ph7=02

ph8 = {0}*4 {1}*4 {2}*4 {3}*4

ph10=0

phll= {0} *8 {2}*8

phl4=1133

ph21=1

ph23=3

ph31=0220200220020220
;2002022002202002

;axial peak suppression in F1
;incrementable STATES/phase for F2

;suppression of MQC in F1
;phase purge in F1
;phase purge in F2
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# 13C-NOESY-HSQC (hchnoesy600)
So wie 13C-NOESY-HSQC (siehe oben) mit folgende Anderungen:

;use gradient ratio:  cnst21 : cnst22 : cnst23 :cnst24 :
; 10 : 30 : 96 : 24
; 10 : 30 : 9 : -24

und noch eine Gradiente nach der Delay nach der Deuterium Entkopplung (Zeile 51):

pl6:ngrad:c34
d16

# 13C-NOESY-HSQC (hchnoesy _last)

; 1H in F2 und X in F1; harte Pulse fuer 13C; Entkopplerpulse fuer 15N
; 13CO (shape) ergaenzt

; pl2:12 - statt pl0

; ein 3. Gradient in die Mischzeit

; Ergebnis: ziemlich gute Wasserunterdrueckung (RG=16K mit p28=1m!)
; 3D sequence with

; homonuclear correlation via dipolar coupling

; dipolar coupling may be due to noe or chemical exchange.

; H-1/X correlation via double inept transfer

;  using sensitivity improvement

; phase sensitive using States-TPPI (t1)

; phase sensitive using Echo/Antiecho-TPPI gradient selection (t2)

; using trim pulses in inept transfer

; with decoupling during acquisition

; using shaped pulses for inversion on f2 — channel

; A.L. Davis, J. Keeler, E.D. Laue & D. Moskau, J. Magn. Reson. 98,
5 207-216 (1992)

; A.G. Palmer I1I, J. Cavanagh, P.E. Wright & M. Rance, J. Magn.

; Reson. 93, 151-170 (1991)

; L.E. Kay, P. Keifer & T. Saarinen, J. Am. Chem. Soc. 114,

; 10663-5 (1992)

; J. Schleucher et al., Angew. Chem. 114(10), 1518 (1993)

;Avance.incl, version 99/08/02
;Grad.incl, version 99/02/19
;Delay.incl, version 99/02/19

define list<gradient> EA=<EA>
define list<gradient> MQ=<MQ>
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;general delays

define delay DELTA

define delay DELTA1
define delay DELTA2
define delay DELTA3
define delay DELTA4
define delay DELTAS
define delay DELTAG6
define delay DELTA7
define delay DELTAS

define delay TAU

define delay TAUI
define delay TAU2
define delay TAU3
define delay TAU4
define delay TAUS

;delays for centering pulses

define delay CEN_HNI
define delay CEN_HN2
define delay CEN_HN3
define delay CEN_HC1
define delay CEN_HC2
define delay CEN_HC3
define delay CEN_HC4
define delay CEN_CNI1
define delay CEN_CN2

agseq 312

1 ze
dil

2 d1 do:f2
3m

3dl11
18m

4 13m

516m

6 d12 pl2:£2
(p1 ph7)
DELTA
(p2 ph9)
d10
(CEN_CNI1 p4 phl):f2 (p8 phl):f4
d1o0
(p1 ph8):f1

;loop counters

define loopcounter COUNTER
define loopcounter SCALEF
define loopcounter FACTOR1
define loopcounter FACTOR2
define loopcounter FACTOR3

szzpl *2"

Hp4:p3 *2"
"d0=3u"
"d4=1s/(cnst2*4)"
"d10=3u"
"d11=30m"
"d12=20u"
"d18=d8-p16-d16"

"DELTA=p8+d10*2"
"DELTA1=p16+d16+d0*2-10u"
"DELTA2=d4-p4/2-p16-8u"
"DELTA3=d4-p4/2"

"CEN_HC1=(p3-pl)"
"CEN_HC2=(p4-p2)/2"
"CEN_CNI1=(p8-p4)/2"
"CEN_CN2=(p14-p8)/2"
"CEN_HC3=(pl4-p2)/2"

"3=(td1/2)"
"4=(td2/2)"
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di8

plé:gpl

dl6

(p1 phl):f1

DELTA3

4u

(CEN_HC2 p2 phl) (p4 pho6):f2
4u

DELTA3 setnmr2|0 setnmr0|34
p28 phl

4u

(p1 ph2) (p3 ph3):f2

do

(CEN_HC3 p2 ph5):fl (p14:sp3 phl):f2 (CEN_CN2 p8 phl):f4
do

pl6:gp2*EA

d16 pl2:12

(p4 ph4):£2

DELTAI1

(p14:sp3 phl):£2

10u pl2:12

(CEN_HCI1 pl phl) (p3 ph4):f2
DELTA3

(CEN_HC2 p2 phl) (p4 phl):f2
4u

plé:gp3

DELTA2 pl12:£2

4u setnmr2”0 setnmr0"34
go=2 ph31 cpd2:f2

d1 do:f2 wr #0 if #0 zd

3migrad EA exit

lo to 3 times 2

di1ido phl =0

6m ip3*2 ph2=1

6m ip6*2 ph3=02

6m ip31*2 ph4=0000000022222222
lo to 4 times 13 ph5=0022

10m rd0 ph6 =0

3mip7 ph7=00002222

lo to 5 times 2 ph8 =0

10m id10 ph9=1111333300002222
6m ip31*2 ph31=0202202002022020
lo to 6 times 14 ;ph31=0202202020200202



Anhang. IIBM*, Pulsprogramme

111-90

;pl0 : 120dB

;pll : f1 channel - power level for pulse (default)

;p12 : 2 channel - power level for pulse (default)

;pl12 : £2 channel - power level for CPD/BB decoupling

;sp3 : 2 channel - shaped pulse 180 degree

;pl : fl channel - 90 degree high power pulse

;p2 : 1 channel - 180 degree high power pulse

;p3 : £2 channel - 90 degree high power pulse

;p4 : £2 channel - 180 degree high power pulse

;pl14 : £2 channel - 180 degree shaped pulse for inversion
;p16 : homospoil/ gradient pulse

;p28 : 1 channel - trim pulse

;d0 : incremented delay (F1 in 3D) [3 usec]

;d1 : relaxation delay; 1-5 * T1

;d4 : 1/(4))XH

;d8 : mixing time

;d10 : incremented delay (F2 in 3D) [3 usec]

;d11 : delay for disk I/0O [30 msec]

;d12 : delay for power switching [20 usec]

;d16 : delay for homospoil/gradient recovery

;enst2: = J(XH)

;13: loop for phase sensitive 3D using States-TPPI : 13 = td1/2
;113: loop for phase sensitive 3D using E/A method : 113 =td2/2
;in0: 1/(2 * SW(X)) = DW(X)

;nd0: 2

;in10: 1/(2 * SW(H)) = DW(H)

;nd10: 2

;NS: 16 *n - mit 8 gibt's haessliche quadimages in F2 (1H)!!!
;DS:>=16

;td1: number of experiments in F1

;td2: number of experiments in F2

;MC2: echo-antiecho in F1

:MC2: States in F2

;cpd2: decoupling according to sequence defined by cpdprg2
;pepd2: 12 channel - 90 degree pulse for decoupling sequence

;use gradient ratio: gp1:gp2:gp3
; 7 :80 :20.1 for C-13
; 20 : 80 : 8.1 for N-15 (gp1 not tested!)

;for z-only gradients:
;gpzl: 80%
;gpz2: 20.1% for C-13, 8.1% for N-15

;use gradient files:
;gpnaml: SINE.100
;gpnam?2: SINE.100
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“Vita brevis, ars longa, occasio praeceps, experimentum periculosum, judicium difficile”
Hippocratis

“La vida es breve, el camino del arte largo, el instante fugaz, la experiencia engafiosa y el

discernimiento problematico"

Hipocrates

“Life is short, the art long, opportunity fleeting, experiment treacherous, judgment difficult.”

Hippocrates

“Das Leben ist kurz, die Kunst lang, die Gelegenheit fliichtig, die Erfahrung triigerisch, das
Urteil schwierig*

Hippokrates
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