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Cartesian coordinates of the optimised Al-FCC complex structure.   
 

1  Fe              0.000 0.000 0.000
2   Fe             0.000 0.000 -5.000
3   Fe             0.000 5.000 0.000
4   Fe             5.000 0.000 0.000
5   Fe             0.000 5.000 -5.000
6   Fe             5.000 0.000 -5.000
7   Fe             5.000 5.000 0.000
8   Fe             5.000 5.000 -5.000
9   N              0.000 3.074 0.000
10   C              0.000 1.898 0.000
11   N              0.000 0.000 -3.074
12   C              0.000 0.000 -1.898
13   N              0.000 5.000 -1.926
14   C              0.000 5.000 -3.102
15   N              5.000 0.000 -1.926
16   C              5.000 0.000 -3.102
17   N              5.000 5.000 -3.074
18   C              5.000 5.000 -1.898
19   N              1.926 5.000 0.000
20   C              3.102 5.000 0.000
21   N              3.074 5.000 -5.000
22   C              1.898 5.000 -5.000
23   N              1.926 0.000 -5.000
24   C              3.102 0.000 -5.000
25   N              0.000 1.926 -5.000
26   C              0.000 3.102 -5.000
27   N              5.000 3.074 -5.000
28   C              5.000 1.898 -5.000
29   N              5.000 1.926 0.000
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30   C              5.000 3.102 0.000
31   Al              3.499 1.656 -1.437
32   N              3.074 0.000 0.000
33   C              1.898 0.000 0.000
34   Al              1.497 6.570 -1.392
35   Al              8.510 3.350 -1.429
36   Al              6.488 8.423 -1.403
37   C              8.102 0.000 0.000
38   C              8.102 5.000 -5.000
39   N              8.074 5.000 0.000
40   N              5.000 8.074 0.000
41   C              0.000 8.102 0.000
42   C              5.000 8.102 -5.000
43   N              5.000 6.926 -5.000
44   N              0.000 8.074 -5.000
45   C              0.000 6.898 -5.000
46   O              5.833 7.494 -2.689
47   H              4.900 7.201 -2.551
48   O              7.060 2.622 -1.853
49   H              6.115 2.695 -2.098
50   O              9.520 2.593 -2.619
51   H              9.059 1.838 -2.999
52   O            8.141 7.894 -1.796
53   H              7.896 7.187 -2.438
54   O              4.531 2.391 -2.615
55   H              4.103 3.154 -2.986
56   O              2.037 2.369 -1.842
57   H              1.092 2.295 -2.089
58   O              0.844 7.485 -2.690
59   H              -0.086 7.775 -2.574
60   O              3.123 7.086 -1.803
61   H              2.911 7.797 -2.453
62   N              6.926 0.000 0.000
63   C              6.898 5.000 0.000
64   N              0.000 6.926 0.000
65   C              5.000 6.898 0.000
66   N              6.926 5.000 -5.000
67   C              6.898 0.000 -5.000
68   N              8.074 0.000 -5.000

 


