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Basis Sets

Hydrogen aug-pV9Z

H:aug-cc-pV9Z

CFOUR GENBAS entry

9

0 1 2 3 4 5 6 7 8

10 9 8 7 6 5 4 3 2

18 9 8 7 6 5 4 3 2

284997.23 13941.053 3471.4437 1903.1627 623.29320

290.36042 126.58232 44.692572 16.002336 6.081038

2.476265 1.076662 0.488407 0.229309 0.111481

0.055012 0.019986 0.006610

0.00000013 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.00000289 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.00000572 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.00001753 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.00007214 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.00012056 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.00052484 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.00201573 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.00686535 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
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0.02097115 1.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.05604920 0.0000000 1.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.13047152 0.0000000 0.0000000 1.0000000 0.0000000 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.25361887 0.0000000 0.0000000 0.0000000 1.0000000 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.34909591 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.26027369 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0

0.06419063 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0

0.00070951 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0

21.701825 10.296109 4.8848364 2.3175382 1.0995216

0.5216517 0.2474899 0.1174179 0.04174

1.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 0.0 0.0

0.0000000 1.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 0.0 0.0

0.0000000 0.0000000 1.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 0.0 0.0

0.0000000 0.0000000 0.0000000 1.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 0.0 0.0

0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 1.0000000 0.0000000 0.0 0.0 0.0

0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 1.0000000 0.0 0.0 0.0

0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 1.0 0.0 0.0

0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 1.0 0.0

0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 0.0 1.0

18.015632 9.1122145 4.6089116 2.3311639 1.1790908

0.5963781 0.3016450 0.10386

1.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 0.0

0.0000000 1.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 0.0

0.0000000 0.0000000 1.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 0.0

0.0000000 0.0000000 0.0000000 1.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 0.0

0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 1.0000000 0.0000000 0.0 0.0

0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 1.0000000 0.0 0.0

0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 1.0 0.0

0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 1.0

Journal Name, [year], [vol.], 1–9 | 2



15.107851 7.8761055 4.1060133 2.1405688 1.1159327

0.5817640 0.19957

1.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 0.0

0.0000000 1.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 0.0

0.0000000 0.0000000 1.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 0.0

0.0000000 0.0000000 0.0000000 1.0000000 0.0000000 0.0 0.0

0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 1.0000000 0.0 0.0

0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 1.0 0.0

0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 1.0

8.3774603 4.6929685 2.6289535 1.4727131 0.8249990

0.28657

1.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 0.0

0.0000000 1.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 0.0

0.0000000 0.0000000 1.0000000 0.0000000 0.0 0.0

0.0000000 0.0000000 0.0000000 1.0000000 0.0 0.0

0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 1.0 0.0

0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 1.0

7.1115284 4.0718537 2.3314247 1.3349058 0.45046

1.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 0.0

0.0000000 1.0000000 0.0000000 0.0 0.0

0.0000000 0.0000000 1.0000000 0.0 0.0

0.0000000 0.0000000 0.0000000 1.0 0.0

0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0 1.0

6.0325318 3.0007400 1.4926470 0.56826

1.0000000 0.0000000 0.0 0.0

0.0000000 1.0000000 0.0 0.0
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0.0000000 0.0000000 1.0 0.0

0.0000000 0.0000000 0.0 1.0

5.87400 2.94400 0.87987

1.0000000 0.0 0.0

0.0000000 1.0 0.0

0.0000000 0.0 1.0

3.593434 1.10825

1.0000000 0.0

0.0000000 1.0

Carbon aug-cc-pCV9Z

C:aug-cc-pCV9Z

CFOUR GENBAS entry

10

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9

19 18 16 14 12 10 8 6 4 2

23 25 16 14 12 10 8 6 4 2

8446504.1 1250293.5 281186.21 76849.358 24060.211 8442.7783 3250.9923

1339.5446 577.58611 254.84875 115.36232 53.751502 25.647907 12.549058

6.2703580 3.1941910 1.6309190 0.8030740 0.3971520 0.1986730 0.1016200

0.051768 0.023089

0.00000009 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.00000073 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.00000395 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.00001773 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.00006817 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
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0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0

5999.9031 3242.6451 723.89126 183.71640 59.399339 22.319230 9.3047030

4.1562730 1.9771390 0.9948880 0.5206980 0.2804700 0.1548220 0.0864380

0.0472720 0.0210060 0.0070160 460.902 261.507 148.375 84.185

47.765 27.101 15.377 8.724

0.00000040 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.00000145 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.00002641 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.00023206 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.00135143 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.00573219 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.01857812 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.04987885 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.11069681 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.19157433 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
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0.25745348 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.27047287 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.21062761 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.10476686 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.02198629 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.00039853 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0

10.111987 5.3534834 2.8342387 1.5005014 0.7943947 0.4205681 0.2226570

0.1178790 0.0510280 424.560 253.711 151.614 90.602 54.143

32.355 19.335

1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0
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0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0

5.2477955 3.0530678 1.7762169 1.0333692 0.6011946 0.3497636 0.2034858

0.088373 282.765 152.085 81.798 43.995 23.663 12.727

1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0

5.9651818 3.4034629 1.9418619 1.1079386 0.6321396 0.3606703 0.162547

219.966 113.768 58.841 30.433 15.740

1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0

Journal Name, [year], [vol.], 1–9 | 7



0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0

3.8661049 2.3249083 1.3980993 0.8407565 0.5055946 0.304043 163.672

79.150 38.276 18.510

1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0

3.9592251 2.2689852 1.3003287 0.7452030 0.359658 112.696 47.250

19.811

1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 0.0

0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0

3.873875 1.844702 0.878430 0.423930 87.2302 34.0610
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