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@## ################ ## #### ## #######################�������������� � � � � �
######### ## ####Label###� � ��������
%#.9g################################### ## ####M0001###### #P## ######� � ���� ��
################### ?�
############## ###################################### ########################� �
R ! u ?############## ?################################# Verbose Mode: 1 � � � � �

# version: SPARTAN '10 1.1.0  1.1.0 PC/x86
# rootKeys: 'OPT' 'HF' 'STO-3G' '' ''
# Task    :   OPT 'Equilibrium Geometry'
# Method  :    HF 'Hartree-Fock'
# Basis   : STO-3G
# PreStep :   (2)
# PreStep :   (1)
# new Keys: 'OPT HF STO-3G '
# old Keys: ''
#         : 'Base Keywords Differ'
# new Prop: 'PRINTMO '
# old Prop: ''
# hessian : '' (0)
# wavefn  : '' (0)
# charge/m:  (0 1) (0 1)
# IRS     :  -1
# product#:  0x200000 (0,0,0)
# HF ver. :  4 [QC]
# Graphic :  1
# graphinf:  'volume=HOMO resolution=med pending::volume=LUMO resolution=med 
pending::'
# graphopt:  ''
# Atoms   :  5 (3,1,1,0)   50.5
# Avail RAM: 1439.53 Mb
# Method  :  HF (3)
# ..Local?:  0 0
# ..Dense?:  0 0
# Localize Button : 'NO'
# Density  Button : '?'
# UV  Button : 'POSSIBLE'
# NMR Button : 'POSSIBLE'
# ECP Button : 'NOT POSSIBLE'
# RAMAN      : 'POSSIBLE'
# QSAR2      : 'POSSIBLE'
RunInitializeJob
  OPT HF STO-3G 
EndStep
CopyArchiveToPreviousArchive
RunMechanics
   MMFF94 EXTEND #NO_PROPARC NO_NEG_HESS POSTSOLVENT=NONE FREQ SECOND PRINTLEV=0
EndStep
MarkArchiveIncomplete (B)
CopyArchiveToPreviousArchive
RunQChem



  OPT HF STO-3G 
EndStep
MergePreviousArchiveIntoArchive
CopyArchiveToPreviousArchive
RunSemiempirical
  AM1 ONLYPROPIN
EndStep
RunProperty
 OPT HF STO-3G 
EndStep
CopyArchiveToPreviousArchive
RunPruneArchive
 OPT HF STO-3G 
EndStep
UpdateGraphics
# Molecule Mode: 'Pending' [3]
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#######################q=
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### 1###H3############### x Mq !o z =) # @ ?� � �� ��� � � � � �
### 1###H4############### x Mq !o z ?=) # @ ?� � �� ��� � � � � �
### 2###Cl1###############################l  � �����
## ####Bond1################# ## ####Bond2################# � �
## ####Bond3################# �
## ####Bond5################################################################ ##� �
#### ## (###OPT HF STO-3G PRINTMO � � �

########## ## ############ ## U###Surface2#Surface=LUMO Resolution=med � � � �
Dependent##### ######################## ## *######## Mb ?�� � � � �
######################### ## U###Surface1#Surface=HOMO Resolution=med � �
Dependent##### ######################## ## *######## Mb ?�� � � � �
############################ {###### Normal exit.#Successful completion  � �
#C:/Program 
Files/Wavefunction/Spartan10v110/P4/WFGraf.exe#M0001######]#####################
####################################################Bernard 
PC####################volume=LUMO resolution=med 
pending#########################################################################
######################################################## ######## Y[s� � ۸#~ό #� LGࡱ
\� z&# i Z n 7Y #N%QKQn ~#@ #) 2# xpn# ��� �� � � � �� � ��� ���
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Aࡱ^ F #B ~ / vT8( Gof <~ n# ] C9_ zF ^ # Y� �� Ǩ� �� � � � � ���� � �� ��� �� ����� � #i�ࡱ 8�
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xk5 w CoI� �
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