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• input

– README



– ref0190.dat

– ref0379-10035-10-6-ABC.dat

– ref0379-10043-92-2-ABC.dat

– ref0379-10102-43-9-ABC.dat

– ref0379-124-38-9-ABC.dat

– ref0379-1333-74-0-ABC.dat

– ref0379-630-08-0-ABC.dat

– ref0379-74-82-8-ABC.dat

– ref0379-74-84-0-ABC.dat

– ref0379-74-85-1-ABC.dat

– ref0379-74-86-2-ABC.dat

– ref0379-7439-90-9-ABC.dat

– ref0379-7440-01-9-ABC.dat

– ref0379-7440-37-1-ABC.dat

– ref0379-7440-59-7-ABC.dat

– ref0379-7440-63-3-ABC.dat

– ref0379-7446-09-5-ABC.dat

– ref0379-7647-01-0-ABC.dat

– ref0379-7664-41-7-ABC.dat

– ref0379-7726-95-6-ABC.dat

– ref0379-7727-37-9-ABC.dat

– ref0379-7782-44-7-ABC.dat

– ref0379-7782-50-5-ABC.dat

– ref0379-7783-06-4-ABC.dat

– ref0477-10024-97-2-ABC.dat

– ref0477-10043-92-2-ABC.dat

– ref0477-10049-04-4-ABC.dat

– ref0477-10102-43-9-ABC.dat

– ref0477-106-97-8-ABC.dat

– ref0477-1333-74-0-ABC.dat

– ref0477-630-08-0-ABC.dat

– ref0477-74-82-8-ABC.dat

– ref0477-74-84-0-ABC.dat

– ref0477-74-98-6-ABC.dat

– ref0477-7439-90-9-ABC.dat

– ref0477-7440-01-9-ABC.dat

– ref0477-7440-37-1-ABC.dat

– ref0477-7440-59-7-ABC.dat

– ref0477-7440-63-3-ABC.dat

– ref0477-7446-09-5-ABC.dat

– ref0477-75-28-5-ABC.dat

– ref0477-7727-37-9-ABC.dat



– ref0477-7782-39-0-ABC.dat

– ref0477-7782-44-7-ABC.dat

– ref0477-7782-50-5-ABC.dat

– ref0477-7783-06-4-ABC.dat

– ref0477-7783-07-5-ABC.dat

– ref0477-7791-21-1-ABC.dat

– ref0479.dat

– ref0491-7782-44-7-ABC.dat

– ref0525-7782-44-7-ABC.dat

– ref0545.dat

– ref0583-124-48-1-ABC.dat

– ref0583-593-71-5-ABC.dat

– ref0583-67-66-3-ABC.dat

– ref0583-74-88-4-ABC.dat

– ref0583-74-95-3-ABC.dat

– ref0583-75-11-6-ABC.dat

– ref0583-75-25-2-ABC.dat

– ref0583-75-27-4-ABC.dat

– ref0599-100-41-4-ABC.dat

– ref0599-108-88-3-ABC.dat

– ref0599-127-18-4-ABC.dat

– ref0599-1634-04-4-ABC.dat

– ref0599-71-43-2-ABC.dat

– ref0599-71-55-6-ABC.dat

– ref0599-79-01-6-ABC.dat

– ref0599-95-47-6-ABC.dat

– ref0642.dat

– ref0732-10102-43-9-ABC.dat

– ref0747

* 747all13.dat

* 747all7b.dat

* 747all7h.dat

* 747all8b.dat

* 747all8h.dat

* 747ash6b.dat

* 747ash6h.dat

* 747bis6b.dat

* 747bis6h.dat

* 747bn10b.dat

* 747bn10h.dat

* 747bu12b.dat

* 747bu12h.dat

* 747co10b.dat

* 747co10h.dat



* 747erv6b.dat

* 747erv6h.dat

* 747es11b.dat

* 747es11h.dat

* 747ex10b.dat

* 747ex10h.dat

* 747ex11h.dat

* 747ex12b.dat

* 747ex12h.dat

* 747fit6b.dat

* 747fit6h.dat

* 747g5a6b.dat

* 747g5a6h.dat

* 747g5b6b.dat

* 747g5b6h.dat

* 747go76b.dat

* 747go76h.dat

* 747han6b.dat

* 747han6h.dat

* 747hun6b.dat

* 747hun6h.dat

* 747jq10b.dat

* 747jq10h.dat

* 747kt12b.dat

* 747kt12h.dat

* 747lar6b.dat

* 747lar6h.dat

* 747lei6b.dat

* 747lei6h.dat

* 747mun6b.dat

* 747mun6h.dat

* 747nic6b.dat

* 747nic6h.dat

* 747rob6b.dat

* 747rob6h.dat

* 747sd10b.dat

* 747sd10h.dat

* 747tan6b.dat

* 747tan6h.dat

* 747ts10b.dat

* 747ts10h.dat

* 747us12b.dat

* 747us12h.dat

* 747wr10b.dat

* 747wr10h.dat

– ref0764-7439-90-9-ABC.dat

– ref0764-7440-01-9-ABC.dat



– ref0764-7440-37-1-ABC.dat

– ref0764-7440-59-7-ABC.dat

– ref0764-7440-63-3-ABC.dat

– ref0764-75-73-0-ABC.dat

– ref0789.dat

– ref0855-107-06-2-ABC.dat

– ref0855-156-59-2-ABC.dat

– ref0855-156-60-5-ABC.dat

– ref0855-542-75-6-ABC.dat

– ref0855-56-23-5-ABC.dat

– ref0855-630-20-6-ABC.dat

– ref0855-67-66-3-ABC.dat

– ref0855-71-55-6-ABC.dat

– ref0855-74-95-3-ABC.dat

– ref0855-75-09-2-ABC.dat

– ref0855-75-25-2-ABC.dat

– ref0855-75-34-3-ABC.dat

– ref0855-78-87-5-ABC.dat

– ref0855-79-00-5-ABC.dat

– ref0855-79-01-6-ABC.dat

– ref0855-79-34-5-ABC.dat

– ref0921-124-38-9-ABC.dat

– ref0921-75-37-6-ABC.dat

– ref0921-75-45-6-ABC.dat

– ref0921-75-46-7-ABC.dat

– ref0921-811-97-2-ABC.dat

– ref0923-115-07-1-ABC.dat

– ref0923-116-15-4-ABC.dat

– ref0923-1717-00-6-ABC.dat

– ref0923-2837-89-0-ABC.dat

– ref0923-359-10-4-ABC.dat

– ref0923-74-85-1-ABC.dat

– ref0923-75-00-3-ABC.dat

– ref0923-75-10-5-ABC.dat

– ref0923-75-37-6-ABC.dat

– ref0923-75-45-6-ABC.dat

– ref0923-75-46-7-ABC.dat

– ref0923-75-68-3-ABC.dat

– ref0923-75-69-4-ABC.dat

– ref0923-75-88-7-ABC.dat

– ref0923-811-97-2-ABC.dat

– ref0923.dat



– ref1014-75-45-6-ABC.dat

– ref1148-108-90-7-ABC.dat

– ref1148-156-60-5-ABC.dat

– ref1148-71-43-2-ABC.dat

– ref1148-79-01-6-ABC.dat

– ref1775-76-13-1-ABC.dat

– ref1776-2551-62-4-ABC.dat

– ref1911-630-08-0-ABC.dat

– ref2013-115-07-1-ABC.dat

– ref2013-2837-89-0-ABC.dat

– ref2013-354-33-6-ABC.dat

– ref2013-359-10-4-ABC.dat

– ref2013-431-89-0-ABC.dat

– ref2013-74-82-8-ABC.dat

– ref2013-74-84-0-ABC.dat

– ref2013-74-85-1-ABC.dat

– ref2013-74-87-3-ABC.dat

– ref2013-74-98-6-ABC.dat

– ref2013-75-00-3-ABC.dat

– ref2013-75-10-5-ABC.dat

– ref2013-75-37-6-ABC.dat

– ref2013-75-45-6-ABC.dat

– ref2013-75-68-3-ABC.dat

– ref2013-75-69-4-ABC.dat

– ref2013-75-71-8-ABC.dat

– ref2013-75-72-9-ABC.dat

– ref2013-75-73-0-ABC.dat

– ref2013-75-88-7-ABC.dat

– ref2013-76-13-1-ABC.dat

– ref2013-76-14-2-ABC.dat

– ref2013-76-15-3-ABC.dat

– ref2013-811-97-2-ABC.dat

– ref2121-306-83-2-ABC.dat

– ref2121-75-45-6-ABC.dat

– ref2121-75-68-3-ABC.dat

– ref2121-811-97-2-ABC.dat

– ref2122-2162-99-4-ABC.dat

– ref2122-4549-32-0-ABC.dat

– ref2222-593-53-3-ABC.dat

– ref2222-74-83-9-ABC.dat

– ref2222-74-87-3-ABC.dat

– ref2222-74-88-4-ABC.dat



– ref2323.dat

– ref2434-7727-37-9-ABC.dat

– ref2435-7440-37-1-ABC.dat

– ref2440.dat

– ref2445-76-38-0-ABC.dat

– ref2447-115-25-3-ABC.dat

– ref2447-428-59-1-ABC.dat

– ref2484-115-25-3-ABC.dat

– ref2484-75-73-0-ABC.dat

– ref2484-76-16-4-ABC.dat

– ref2485-115-25-3-ABC.dat

– ref2485-75-71-8-ABC.dat

– ref2485-75-72-9-ABC.dat

– ref2485-75-73-0-ABC.dat

– ref2535.dat

– ref2546.dat

– ref2831-2551-62-4-ABC.dat

– ref2831-7440-37-1-ABC.dat

– ref2831-75-73-0-ABC.dat

– ref2831-7783-54-2-ABC.dat

– ref2832-10024-97-2-ABC.dat

– ref2834-10102-43-9-ABC.dat

– ref2834-630-08-0-ABC.dat

– ref2834-74-82-8-ABC.dat

– ref2834-74-84-0-ABC.dat

– ref2841-124-38-9-ABC.dat

– ref2910-109-66-0-ABC.dat

– ref2931-108-90-7-ABC.dat

– ref2931-156-60-5-ABC.dat

– ref2931-71-43-2-ABC.dat

– ref2931-79-01-6-ABC.dat

– ref2936-1678-91-7-ABC.dat

– ref2936-2207-01-4-ABC.dat

– ref2936-292-64-8-ABC.dat

– ref2936-590-73-8-ABC.dat

– ref2936-592-13-2-ABC.dat

– ref2936-6876-23-9-ABC.dat

– ref2936-931-88-4-ABC.dat

– ref2953-108-88-3-ABC.dat

– ref2953-67-66-3-ABC.dat

– ref2953-71-43-2-ABC.dat

– ref2953-75-34-3-ABC.dat



– ref2953-79-01-6-ABC.dat

– ref3013-2043-47-2-ABC.dat

– ref3013-647-42-7-ABC.dat

– ref3013-678-39-7-ABC.dat

– ref3013-865-86-1-ABC.dat

– ref3026-1333-74-0-ABC.dat

– ref3027-7727-37-9-ABC.dat

– ref3027-7782-44-7-ABC.dat

– ref3215-108-64-5-ABC.dat

– ref3215-13925-07-0-ABC.dat

– ref3215-23726-93-4-ABC.dat

– ref3215-431-03-8-ABC.dat

– ref3215-534-22-5-ABC.dat

– ref3215-590-86-3-ABC.dat

– ref3215-75-07-0-ABC.dat

– ref3215-90-05-1-ABC.dat

– ref3304-107-03-9-ABC.dat

– ref3304-109-79-5-ABC.dat

– ref3304-110-02-1-ABC.dat

– ref3304-1634-04-4-ABC.dat

– ref3304-187103-12-4-ABC.dat

– ref3304-637-92-3-ABC.dat

– ref3304-75-33-2-ABC.dat

– ref3304-76589-16-7-ABC.dat

– ref3304-919-94-8-ABC.dat

– ref3304-994-05-8-ABC.dat

– ref3306-513-44-0-ABC.dat

– ref3306-75-33-2-ABC.dat

– ref3399.dat

– ref3406.dat

– ref3409.dat

– ref3412-7782-44-7-ABC.dat

– ref3414-10028-15-6-ABC.dat

– ref3529-630-08-0-ABC.dat

– ref3545-10043-92-2-ABC.dat

– ref3565-7727-37-9-ABC.dat

– ref3566-7782-44-7-ABC.dat

– ref3567-7440-37-1-ABC.dat

– ref3568-124-38-9-ABC.dat

– ref3569-74-82-8-ABC.dat

– ref3569-75-71-8-ABC.dat

– ref3569-75-72-9-ABC.dat



– ref3569-75-73-0-ABC.dat

– ref3571-56-23-5-ABC.dat

– ref3573-74-83-9-ABC.dat

– ref3579.dat

– ref3586.dat

– ref3603-7782-44-7-ABC.dat

– ref3605-7782-44-7-ABC.dat

– ref3606-7782-44-7-ABC.dat

– ref3612-106-98-9-ABC.dat

– ref3681-100-41-4-ABC.dat

– ref3681-106-42-3-ABC.dat

– ref3681-108-90-7-ABC.dat

– ref3681-127-18-4-ABC.dat

– ref3681-156-60-5-ABC.dat

– ref3681-630-20-6-ABC.dat

– ref3681-75-01-4-ABC.dat

– ref3681-75-35-4-ABC.dat

– ref3681-79-00-5-ABC.dat

– ref3681-79-01-6-ABC.dat

– ref3692-127-18-4-ABC.dat

– ref3692-79-01-6-ABC.dat

– ref3730.dat

– ref3764.dat

– ref3766.dat

– ref3781-1333-74-0-ABC.dat

– ref3782-1333-74-0-ABC.dat

– ref3783-106-97-8-ABC.dat

– ref3783-124-38-9-ABC.dat

– ref3783-1333-74-0-ABC.dat

– ref3783-74-82-8-ABC.dat

– ref3783-74-84-0-ABC.dat

– ref3783-74-85-1-ABC.dat

– ref3783-74-98-6-ABC.dat

– ref3783-7727-37-9-ABC.dat

– ref3783-7782-44-7-ABC.dat

– ref3785-463-82-1-ABC.dat

– ref3785-74-82-8-ABC.dat

– ref3785-7440-37-1-ABC.dat

– ref3785-7782-44-7-ABC.dat

– ref3789-7440-01-9-ABC.dat

– ref3789-7440-37-1-ABC.dat

– ref3789-7440-59-7-ABC.dat



– ref3795-1333-74-0-ABC.dat

– ref3795-7727-37-9-ABC.dat

– ref3806-10036-47-2-ABC.dat

– ref3806-7783-54-2-ABC.dat

– ref3808-7783-07-5-ABC.dat

– ref3857-7782-50-5-ABC.dat

– ref3917-13536-94-2-ABC.dat

– ref3917-7783-06-4-ABC.dat

– ref3925-7782-50-5-ABC.dat

– ref3926-7782-39-0-ABC.dat

– ref3933-7446-09-5-ABC.dat

– ref3933-7783-06-4-ABC.dat

– ref3937-7782-50-5-ABC.dat

– ref3944-10024-97-2-ABC.dat

– refthis-7791-21-1-ABC.dat

• output

– Hsbp.f90

– HsbpSI.f90

– Hscc.f90

– Hscp.f90

– HscpSI.f90

– Hsxp.f90

– Hvcc.f90

– Hvpc.f90

– HvpcSI.f90

– Hvpx.f90

– alpha.f90

– gnuplot

* Tdep.pdf

* ref0043-7722-84-1.gnu

* ref0074-7782-77-6.gnu

* ref0088-12033-49-7.gnu

* ref0183-7790-92-3.gnu

* ref0276-13517-11-8.gnu

* ref0287-10025-85-1.gnu

* ref0287-10599-90-3.gnu

* ref0287-3400-09-7.gnu

* ref0287-7790-92-3.gnu

* ref0379-10024-97-2.gnu

* ref0379-10035-10-6-ABC.gnu

* ref0379-10043-92-2-ABC.gnu

* ref0379-10102-43-9-ABC.gnu

* ref0379-124-38-9-ABC.gnu



* ref0379-1333-74-0-ABC.gnu

* ref0379-630-08-0-ABC.gnu

* ref0379-74-82-8-ABC.gnu

* ref0379-74-84-0-ABC.gnu

* ref0379-74-85-1-ABC.gnu

* ref0379-74-86-2-ABC.gnu

* ref0379-7439-90-9-ABC.gnu

* ref0379-7440-01-9-ABC.gnu

* ref0379-7440-37-1-ABC.gnu

* ref0379-7440-59-7-ABC.gnu

* ref0379-7440-63-3-ABC.gnu

* ref0379-7446-09-5-ABC.gnu

* ref0379-7647-01-0-ABC.gnu

* ref0379-7664-41-7-ABC.gnu

* ref0379-7726-95-6-ABC.gnu

* ref0379-7727-37-9-ABC.gnu

* ref0379-7782-44-7-ABC.gnu

* ref0379-7783-06-4-ABC.gnu

* ref0483-107-02-8.gnu

* ref0483-64-17-5.gnu

* ref0483-67-56-1.gnu

* ref0483-67-63-0.gnu

* ref0483-67-64-1.gnu

* ref0483-71-23-8.gnu

* ref0483-71-36-3.gnu

* ref0483-75-05-8.gnu

* ref0483-75-07-0.gnu

* ref0483-75-65-0.gnu

* ref0483-78-92-2.gnu

* ref0483-78-93-3.gnu

* ref0484-100-52-7.gnu

* ref0484-141-46-8.gnu

* ref0484-50-00-0.gnu

* ref0484-75-07-0.gnu

* ref0484-75-87-6.gnu

* ref0484-78-98-8.gnu

* ref0491-7782-44-7-ABC.gnu

* ref0514-10102-03-1.gnu

* ref0515-3170-83-0.gnu

* ref0515-3352-57-6.gnu

* ref0525-7782-44-7-ABC.gnu

* ref0528-10028-15-6.gnu

* ref0533-924-52-7.gnu

* ref0533-928-45-0.gnu

* ref0583-124-48-1-ABC.gnu

* ref0583-593-71-5-ABC.gnu

* ref0583-67-66-3-ABC.gnu



* ref0583-74-87-3.gnu

* ref0583-74-88-4-ABC.gnu

* ref0583-74-95-3-ABC.gnu

* ref0583-75-11-6-ABC.gnu

* ref0583-75-25-2-ABC.gnu

* ref0583-75-27-4-ABC.gnu

* ref0599-100-41-4-ABC.gnu

* ref0599-108-88-3-ABC.gnu

* ref0599-127-18-4-ABC.gnu

* ref0599-1634-04-4-ABC.gnu

* ref0599-71-43-2-ABC.gnu

* ref0599-71-55-6-ABC.gnu

* ref0599-79-01-6-ABC.gnu

* ref0599-95-47-6-ABC.gnu

* ref0630-100-52-7.gnu

* ref0630-110-62-3.gnu

* ref0630-111-71-7.gnu

* ref0630-112-31-2.gnu

* ref0630-123-38-6.gnu

* ref0630-123-72-8.gnu

* ref0630-124-13-0.gnu

* ref0630-124-19-6.gnu

* ref0630-50-00-0.gnu

* ref0630-66-25-1.gnu

* ref0630-67-64-1.gnu

* ref0630-75-07-0.gnu

* ref0630-78-93-3.gnu

* ref0727-374-01-6.gnu

* ref0727-422-05-9.gnu

* ref0727-75-89-8.gnu

* ref0727-76-37-9.gnu

* ref0727-920-66-1.gnu

* ref0732-10102-43-9-ABC.gnu

* ref0753-7726-95-6.gnu

* ref0759-13863-41-7.gnu

* ref0759-7726-95-6.gnu

* ref0764-7439-90-9-ABC.gnu

* ref0764-7440-01-9-ABC.gnu

* ref0764-7440-37-1-ABC.gnu

* ref0764-7440-59-7-ABC.gnu

* ref0764-7440-63-3-ABC.gnu

* ref0764-75-73-0-ABC.gnu

* ref0791-106-42-3.gnu

* ref0791-1076-43-3.gnu

* ref0791-108-88-3.gnu

* ref0791-71-43-2.gnu

* ref0791-95-47-6.gnu



* ref0800-15932-89-5.gnu

* ref0800-17088-73-2.gnu

* ref0800-7722-84-1.gnu

* ref0821-7446-09-5.gnu

* ref0824-67-68-5.gnu

* ref0855-107-06-2-ABC.gnu

* ref0855-156-59-2-ABC.gnu

* ref0855-156-60-5-ABC.gnu

* ref0855-542-75-6-ABC.gnu

* ref0855-56-23-5-ABC.gnu

* ref0855-630-20-6-ABC.gnu

* ref0855-67-66-3-ABC.gnu

* ref0855-71-55-6-ABC.gnu

* ref0855-74-95-3-ABC.gnu

* ref0855-75-09-2-ABC.gnu

* ref0855-75-25-2-ABC.gnu

* ref0855-75-34-3-ABC.gnu

* ref0855-78-87-5-ABC.gnu

* ref0855-79-00-5-ABC.gnu

* ref0855-79-01-6-ABC.gnu

* ref0855-79-34-5-ABC.gnu

* ref0856-107-06-2.gnu

* ref0856-124-48-1.gnu

* ref0856-156-59-2.gnu

* ref0856-156-60-5.gnu

* ref0856-56-23-5.gnu

* ref0856-630-20-6.gnu

* ref0856-71-55-6.gnu

* ref0856-74-95-3.gnu

* ref0856-75-09-2.gnu

* ref0856-75-25-2.gnu

* ref0856-75-27-4.gnu

* ref0856-75-34-3.gnu

* ref0856-75-35-4.gnu

* ref0856-78-87-5.gnu

* ref0856-79-00-5.gnu

* ref0856-79-01-6.gnu

* ref0856-79-34-5.gnu

* ref0857-108-10-1.gnu

* ref0857-108-88-3.gnu

* ref0857-110-54-3.gnu

* ref0857-110-82-7.gnu

* ref0857-123-86-4.gnu

* ref0857-123-91-1.gnu

* ref0857-127-18-4.gnu

* ref0857-141-78-6.gnu
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* ref3939-647-42-7.gnu

* ref3944-10024-97-2-ABC.gnu

* ref3947-51218-45-2.gnu

* ref3956-10049-04-4.gnu

* ref3957-7790-92-3.gnu

* ref3965-10049-04-4.gnu

* ref3967-10049-04-4.gnu

* ref3969-10049-04-4.gnu

* ref4017-7782-79-8.gnu

* refthis-7791-21-1-ABC.gnu

* refthis-7791-21-1.gnu

• sfmakedepend

• util



– Tdep_ABC.py

– chem_to_calch.py

– get_info_from_casrn.py

– get_pics_from_inchikeys.py

– henry_avatar.py

– henry_util.py

– parse_henry_f90.py

– ref0190.py

– ref0379.py

– ref2440.py

– ref2546.py

– ref3406.py

– ref3409.py

– ref3579-dict.py

– ref3579.py

– ref3586.py

– ref3636.py

– ref3641.py

– ref3654.py

– ref3659.py

– ref3662.py

– ref3667.py

– ref3681.py

– ref3765.py

– ref3807.py

– ref3809.py

– ref3810.py

– ref3857.py

– ref3934.py

– ref3937.py

– ref3938.py

– rename_casrn_png.py

– rstools.py
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