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k Paper IF Citations

342 jEconsistμntEünαEüccurütμEü−EinitioEpürümμtrizütionEoπEαμnsityEπunctionülEαispμrsionEcorrμctionE
MmoTRmNEπorEthμEbYEμlμmμntsEqRyuSEJournaliofiChemicaliPhysicsQE2010QEVXWQEVZYVUY 3.9 23773

341 }μmiμmpiricülEppjRtypμEαμnsityEπunctionülEconstructμαEwithEüElongRrüngμEαispμrsionEcorrμctionSE
JournaliofiComputationaliChemistryQE2006QEW]QEV]a]Rbb 3.5 19063

340 nππμctEoπEthμEαümpingEπunctionEinEαispμrsionEcorrμctμαEαμnsityEπunctionülEthμorySEJournaliofi
ComputationaliChemistryQE2011QEXWQEVYZ[R[Z 3.5 10429

339 jccurütμEαμscriptionEoπEvünEαμrE”üülsEcomplμxμsE−yEαμnsityEπunctionülEthμoryEincluαingEμmpiricülE
corrμctionsSEJournaliofiComputationaliChemistryQE2004QEWZQEVY[XR]X 3.5 3746

338 }μmiμmpiricülEhy−riαEαμnsityEπunctionülEwithEpμrtur−ütivμEsμconαRorαμrEcorrμlütionSEJournaliofi
ChemicaliPhysicsQE2006QEVWYQEUXYVUa 3.9 2321

337 mμnsityEπunctionülEthμoryEwithEuonαonEαispμrsionEcorrμctionsSEWileyiInterdisciplinaryiReviews:i
ComputationaliMoleculariScienceQE2011QEVQEWVVRWWa 7.9 1645

336 rmprovμαEsμconαRorαμrEvˆ‚llμrâ��ylμssμtEpμrtur−ütionEthμoryE−yEsμpürütμEscülingEoπEpürüllμlREünαE
üntipürüllμlRspinEpüirEcorrμlütionEμnμrgiμsSEJournaliofiChemicaliPhysicsQE2003QEVVaQEbUbZRbVUW 3.9 1471

335 jEthoroughE−μnchmürkEoπEαμnsityEπunctionülEmμthoαsEπorEgμnμrülEmüinEgroupEthμrmochμmistryQE
kinμticsQEünαEnoncovülμntEintμrüctionsSEPhysicaliChemistryiChemicaliPhysicsQE2011QEVXQE[[]URaa 3.6 1347

334 }uprümolμculürE−inαingEthμrmoαynümicsE−yEαispμrsionRcorrμctμαEαμnsityEπunctionülEthμorySE
Chemistryi-iAiEuropeaniJournalQE2012QEVaQEbbZZR[Y 4.8 974

333 mou−lμRhy−riαEαμnsityEπunctionülsEwithElongRrüngμEαispμrsionEcorrμctionscEhighμrEüccurücyEünαE
μxtμnαμαEüpplicü−ilitySEPhysicaliChemistryiChemicaliPhysicsQE2007QEbQEXXb]RYU[ 3.6 890

332
nππiciμntEünαEjccurütμEmou−lμRqy−riαRvμtüRppjEmμnsityEounctionülsRnvüluütionEwithEthμEnxtμnαμαE
pvTtwXUEmütü−üsμEπorEpμnμrülEvüinEproupEThμrmochμmistryQEtinμticsQEünαEwoncovülμntE
rntμrüctionsSEJournaliofiChemicaliTheoryiandiComputationQE2011QE]QEWbVRXUb

6.4 841

331 moEspμciülEnoncovülμntEpiRpiEstückingEintμrüctionsErμüllyEμxisthSEAngewandteiChemiei-iInternationali
EditionQE2008QEY]QEXYXURY 16.4 808

330
jElookEütEthμEαμnsityEπunctionülEthμoryEzooEwithEthμEüαvüncμαEpvTtwZZEαütü−üsμEπorEgμnμrülEmüinE
groupEthμrmochμmistryQEkinμticsEünαEnoncovülμntEintμrüctionsSEPhysicaliChemistryiChemicaliPhysicsQE
2017QEVbQEXWVaYRXWWVZ

3.6 738

329 mispμrsionRlorrμctμαEvμünRoiμlαEnlμctronicE}tructurμEvμthoαsSEChemicaliReviewsQE2016QEVV[QEZVUZRZY 68.1 738

328
powWRxTkRjnEjccurütμEünαEkroüαlyEyürümμtrizμαE}μlπRlonsistμntETightRkinαingEzuüntumElhμmicülE
vμthoαEwithEvultipolμEnlμctrostüticsEünαEmμnsityRmμpμnαμntEmispμrsionElontri−utionsSEJournaliofi
ChemicaliTheoryiandiComputationQE2019QEVZQEV[ZWRV[]V

6.4 717

327 mμnsityEπunctionülEthμoryEwithEαispμrsionEcorrμctionsEπorEsuprümolμculürEstructurμsQEüggrμgütμsQE
ünαEcomplμxμsEoπEM−ioNorgünicEmolμculμsSEOrganiciandiBiomoleculariChemistryQE2007QEZQE]YVRZa 3.9 636

326
jE{o−ustEünαEjccurütμETightRkinαingEzuüntumElhμmicülEvμthoαEπorE}tructurμsQE“i−rütionülE
orμquμnciμsQEünαEwoncovülμntErntμrüctionsEoπEuürgμEvolμculürE}ystμmsEyürümμtrizμαEπorEjllE
spαRklockEnlμmμntsEMZEfEVRa[NSEJournaliofiChemicaliTheoryiandiComputationQE2017QEVXQEVbabRWUUb

6.4 592
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325 {μvμrsi−lμEmμtülRπrμμEcür−onEαioxiαμE−inαingE−yEπrustrütμαEuμwisEpüirsSEAngewandteiChemiei-i
InternationaliEditionQE2009QEYaQE[[YXR[ 16.4 586

324 jEcom−inütionEoπEtohnâ��}hümEαμnsityEπunctionülEthμoryEünαEmultiRrμπμrμncμEconπigurütionE
intμrüctionEmμthoαsSEJournaliofiChemicaliPhysicsQE1999QEVVVQEZ[YZRZ[ZZ 3.9 564

323 {üpiαEintrümolμculürEhμtμrolyticEαihyαrogμnEüctivütionE−yEüEπourRmμm−μrμαEhμtμrocyclicE
phosphünμR−orünμEüααuctSEChemicaliCommunicationsQE2007QEZU]WRY 5.8 516

322 TowürαsEchμmicülEüccurücyEπorEthμEthμrmoαynümicsEoπElürgμEmolμculμscEnμwEhy−riαEαμnsityE
πunctionülsEincluαingEnonRlocülEcorrμlütionEμππμctsSEPhysicaliChemistryiChemicaliPhysicsQE2006QEaQEYXbaRYUV3.6 476

321 lonsistμntEstructurμsEünαEintμrüctionsE−yEαμnsityEπunctionülEthμoryEwithEsmüllEütomicEor−itülE−üsisE
sμtsSEJournaliofiChemicaliPhysicsQE2015QEVYXQEUZYVU] 3.9 404

320
jEgμomμtricülEcorrμctionEπorEthμEintμrREünαEintrüRmolμculürE−üsisEsμtEsupμrpositionEμrrorEinE
qürtrμμRoockEünαEαμnsityEπunctionülEthμoryEcülculütionsEπorElürgμEsystμmsSEJournaliofiChemicali
PhysicsQE2012QEVX[QEVZYVUV

3.9 368

319 ThμEmμchünismEoπEαihyαrogμnEüctivütionE−yEπrustrütμαEuμwisEpüirsErμvisitμαSEAngewandteiChemiei-i
InternationaliEditionQE2010QEYbQEVYUWRZ 16.4 350

318
jEpμnμrülEmütü−üsμEπorEvüinEproupEThμrmochμmistryQEtinμticsQEünαEwoncovülμntErntμrüctionsERE
jssμssmμntEoπElommonEünαE{μpürümμtμrizμαEMmμtüRNppjEmμnsityEounctionülsSEJournaliofiChemicali
TheoryiandiComputationQE2010QE[QEVU]RW[

6.4 340

317 mou−lμRhy−riαEαμnsityEπunctionülEthμoryEπorEμxcitμαEμlμctronicEstütμsEoπEmolμculμsSEJournaliofi
ChemicaliPhysicsQE2007QEVW]QEVZYVV[ 3.9 339

316 {μportEonEthμEsixthE−linαEtμstEoπEorgünicEcrystülEstructurμEprμαictionEmμthoαsSEActai
CrystallographicaiSectioniB:iStructuraliScienceyiCrystaliEngineeringiandiMaterialsQE2016QE]WQEYXbRZb 1.8 338

315 }μμminglyEsimplμEstμrμoμlμctronicEμππμctsEinEülkünμEisomμrsEünαEthμEimplicütionsEπorEtohnR}hümE
αμnsityEπunctionülEthμorySEAngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2006QEYZQEYY[URY 16.4 332

314 jutomütμαEμxplorütionEoπEthμElowRμnμrgyEchμmicülEspücμEwithEπüstEquüntumEchμmicülEmμthoαsSE
PhysicaliChemistryiChemicaliPhysicsQE2020QEWWQE]V[bR]VbW 3.6 327

313 kμnchmürkingEoπEuonαonEmispμrsionRjccountingEmμnsityEounctionülEThμoryEvμthoαsEonE“μryEuürgμE
volμculürElomplμxμsSEJournaliofiChemicaliTheoryiandiComputationQE2013QEbQEVZaURbV 6.4 315

312 ThμorμticülEthμrmoαynümicsEπorElürgμEmolμculμscEwülkingEthμEthinElinμE−μtwμμnEüccurücyEünαE
computütionülEcostSEAccountsiofiChemicaliResearchQE2008QEYVQEZ[bR]b 24.3 313

311 jEgμnμrüllyEüpplicü−lμEütomicRchürgμEαμpμnαμntEuonαonEαispμrsionEcorrμctionSEJournaliofiChemicali
PhysicsQE2019QEVZUQEVZYVWW 3.9 300

310
”hyEthμEstünαürαEkXu–yT[RXVpOEmoαμlEchμmistryEshoulαEnotE−μEusμαEinEmoTEcülculütionsEoπE
molμculürEthμrmochμmistrycEunαμrstünαingEünαEcorrμctingEthμEpro−lμmSEJournaliofiOrganici
ChemistryQE2012QE]]QEVUaWYRXY

4.2 298

309 nxtμnsionEoπEthμEmXEαispμrsionEcoμππiciμntEmoαμlSEJournaliofiChemicaliPhysicsQE2017QEVY]QEUXYVVW 3.9 293

308 moTRmXE}tuαyEoπE}omμEvolμculürElrystülsSEJournaliofiPhysicaliChemistryiCQE2014QEVVaQE][VZR][WV 3.8 282
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307 lorrμctμαEsmüllE−üsisEsμtEqürtrμμRoockEmμthoαEπorElürgμEsystμmsSEJournaliofiComputationali
ChemistryQE2013QEXYQEV[]WRaZ 3.5 276

306 kμnchmürkingEαμnsityEπunctionülEmμthoαsEügüinstEthμE}[[EünαE}[[xaEαütüsμtsEπorEnonRcovülμntE
intμrüctionsSEChemPhysChemQE2011QEVWQEXYWVRXX 3.2 252

305
nxplorütionEoπElhμmicülElompounαQElonπormμrQEünαE{μüctionE}pücμEwithEvμtüRmynümicsE
}imulütionsEküsμαEonETightRkinαingEzuüntumElhμmicülElülculütionsSEJournaliofiChemicaliTheoryiandi
ComputationQE2019QEVZQEWaY]RWa[W

6.4 240

304 mou−lμRhy−riαEαμnsityEπunctionülsSEWileyiInterdisciplinaryiReviews:iComputationaliMoleculariScienceQE
2014QEYQEZ][R[UU 7.9 227

303 kb]RXccEjErμvisμαElowRcostEvüriüntEoπEthμEkb]RmEαμnsityEπunctionülEmμthoαSEJournaliofiChemicali
PhysicsQE2018QEVYaQEU[YVUY 3.9 221

302 jccurütμEcülculütionEoπEthμEhμütsEoπEπormütionEπorElürgμEmüinEgroupEcompounαsEwithE
spinRcomponμntEscülμαEvyWEmμthoαsSEJournaliofiPhysicaliChemistryiAQE2005QEVUbQEXU[]R]] 2.8 211

301 qowEtoEcomputμEisomμrizütionEμnμrgiμsEoπEorgünicEmolμculμsEwithEquüntumEchμmicülEmμthoαsSE
JournaliofiOrganiciChemistryQE2007QE]WQEWVVaRW[ 4.2 210

300 {μüctionsEoπEünEintrümolμculürEπrustrütμαEuμwisEpüirEwithEunsüturütμαEsu−strütμscEμviαμncμEπorEüE
concμrtμαEolμπinEüααitionErμüctionSEJournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyQE2009QEVXVQEVWWaURb 16.4 205

299 vμtülRπrμμEcütülyticEolμπinEhyαrogμnütioncElowRtμmpμrüturμEqWEüctivütionE−yEπrustrütμαEuμwisEpüirsSE
AngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2012QEZVQEVUV[YRa 16.4 200

298 }tμricEcrowαingEcünEstü−ilizμEüElü−ilμEmolμculμcEsolvingEthμEhμxüphμnylμthünμEriααlμSEAngewandtei
Chemiei-iInternationaliEditionQE2011QEZUQEVW[XbRYW 16.4 197

297 oullE}μlμctivityElontrolEinElo−ültMrrrNRlütülyzμαElRqEjlkylütionsE−yE}witchingEoπEthμElRqEjctivütionE
vμchünismSEAngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2017QEZ[QEVUX]aRVUXaW 16.4 194

296 GvinαlμssGEmoTEkμnchmürkingSEJournaliofiChemicaliTheoryiandiComputationQE2009QEZQEbbXRVUUX 6.4 191

295 nππμctsEoπEuonαonEαispμrsionEcorrμctionEinEαμnsityEπunctionülEthμoryEonEthμEstructurμsEoπEorgünicE
molμculμsEinEthμEgüsEphüsμSEPhysicaliChemistryiChemicaliPhysicsQE2013QEVZQEV[UXVRYW 3.6 188

294 }ystμmRαμpμnαμntEαispμrsionEcoμππiciμntsEπorEthμEmoTRmXEtrμütmμntEoπEüαsorptionEprocμssμsEonE
ionicEsurπücμsSEChemPhysChemQE2011QEVWQEXYVYRWU 3.2 188

293 yμrπormüncμEoπEαispμrsionRcorrμctμαEαμnsityEπunctionülEthμoryEπorEthμEintμrüctionsEinEionicEliquiαsSE
PhysicaliChemistryiChemicaliPhysicsQE2012QEVYQEYa]ZRaX 3.6 181

292 jEsimpliπiμαETümmRmüncoππEαμnsityEπunctionülEüpproüchEπorEthμEμlμctronicEμxcitütionEspμctrüEoπE
vμryElürgμEmolμculμsSEJournaliofiChemicaliPhysicsQE2013QEVXaQEWYYVUY 3.9 176

291
yμrπormüncμEoπEthμEvünEαμrE”üülsEmμnsityEounctionülE““VUEünαEMhy−riαNppjE“üriüntsEπorE
ThμrmochμmistryEünαEwoncovülμntErntμrüctionsSEJournaliofiChemicaliTheoryiandiComputationQE2011QE
]QEXa[[R]V

6.4 175

290 jnEimprovμαEmμthoαEπorEαμnsityEπunctionülEcülculütionsEoπEthμEπrμquμncyRαμpμnαμntEopticülE
rotütionSEChemicaliPhysicsiLettersQE2002QEX[VQEXWVRXWa 2.5 175
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289 }pinRcomponμntRscülμαEμlμctronEcorrμlütionEmμthoαsSEWileyiInterdisciplinaryiReviews:i
ComputationaliMoleculariScienceQE2012QEWQEaa[RbU[ 7.9 173

288 jssμssmμntEoπExr−itülRxptimizμαQE}pinRlomponμntE}cülμαE}μconαRxrαμrEvünyRkoαyEyμrtur−ütionE
ThμoryEπorEThμrmochμmistryEünαEtinμticsSEJournaliofiChemicaliTheoryiandiComputationQE2009QEZQEXU[UR]X6.4 172

287 lüpturμEoπEwxE−yEüEorustrütμαEuμwisEyüircEüEnμwEtypμEoπEpμrsistμntEwRoxylErüαicülSEAngewandtei
Chemiei-iInternationaliEditionQE2011QEZUQE]Z[]R]V 16.4 161

286 lom−inütionsEoπEμthμrsEünαEkMl[oZNXEπunctionEüsEhyαrogμnütionEcütülystsSEAngewandteiChemiei-i
InternationaliEditionQE2013QEZWQE]YbWRZ 16.4 160

285 {μüctionEoπEπrustrütμαEuμwisEpüirsEwithEconjugütμαEynonμsRsμlμctivμEhyαrogμnütionEoπEthμE
cür−onRcür−onEtriplμE−onαSEAngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2011QEZUQE]VaXR[ 16.4 160

284 rsEspinRcomponμntEscülμαEsμconαRorαμrEvˆ‚llμrRylμssμtEpμrtur−ütionEthμoryEünEüppropriütμEmμthoαE
πorEthμEstuαyEoπEnoncovülμntEintμrüctionsEinEmolμculμshSEJournaliofiPhysicaliChemistryiAQE2007QEVVVQEYa[WRa2.8 159

283 xnEthμEimportüncμEoπEμlμctronEcorrμlütionEμππμctsEπorEthμEpiRpiEintμrüctionsEinEcyclophünμsSE
Chemistryi-iAiEuropeaniJournalQE2004QEVUQEXYWXRb 4.8 156

282 lülculütionEoπEπrμquμncyEαμpμnαμntEopticülErotütionEusingEαμnsityEπunctionülErμsponsμEthμorySE
ChemicaliPhysicsiLettersQE2001QEXXbQEXaURXaa 2.5 150

281 nxtμnαμαEtightR−inαingEquüntumEchμmistryEmμthoαsSEWileyiInterdisciplinaryiReviews:iComputationali
MoleculariScienceQE2021QEVVQEμVYbX 7.9 149

280 wQwRüααitionEoπEπrustrütμαEuμwisEpüirsEtoEnitricEoxiαμcEünEμüsyEμntryEtoEüEuniquμEπümilyEoπEüminoxylE
rüαicülsSEJournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyQE2012QEVXYQEVUVZ[R[a 16.4 147

279 lomprμhμnsivμEkμnchmürkEoπEjssociütionEMorμμNEnnμrgiμsEoπE{μülisticEqostRpuμstElomplμxμsSE
JournaliofiChemicaliTheoryiandiComputationQE2015QEVVQEX]aZRaUV 6.4 146

278 xnEthμEimportüncμEoπEthμEαispμrsionEμnμrgyEπorEthμEthμrmoαynümicEstü−ilityEoπEmolμculμsSE
ChemPhysChemQE2011QEVWQEVWZaR[V 3.2 146

277 lâ��oTlâ��qEounctionülizütionE−yEvüngünμsμMrNElütülysiscEnxpμαiμntEMyμrNoluoroRjllylütionsEünαE
jlkμnylütionsSEACSiCatalysisQE2017QE]QEYWUbRYWVX 13.1 140

276
jEsimpliπiμαEtimμRαμpμnαμntEαμnsityEπunctionülEthμoryEüpproüchEπorEμlμctronicEultrüviolμtEünαE
circulürEαichroismEspμctrüEoπEvμryElürgμEmolμculμsSEComputationaliandiTheoreticaliChemistryQE2014QE
VUYURVUYVQEYZRZX

2 138

275 lxWEünαEπormütμEcomplμxμsEoπEphosphinμT−orünμEπrustrütμαEuμwisEpüirsSEChemistryi-iAiEuropeani
JournalQE2011QEV]QEb[YURZU 4.8 135

274 {μüctionsEoπEphosphorusT−oronEπrustrütμαEuμwisEpüirsEwithE}xWSEChemicaliScienceQE2013QEYQEWVXRWVb 9.4 132

273 oücilμEcür−onEmonoxiαμErμαuctionEütEintrümolμculürEπrustrütμαEphosphünμT−orünμEuμwisEpüirE
tμmplütμsSEAngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2013QEZWQEWWYXR[ 16.4 132

272 jEpμnμrülEzuüntumEvμchünicüllyEmμrivμαEoorcμEoiμlαEMzvmooNEπorEvolμculμsEünαElonαμnsμαEyhüsμE
}imulütionsSEJournaliofiChemicaliTheoryiandiComputationQE2014QEVUQEYYb]RZVY 6.4 130
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271 jEprücticü−lμErμülRspücμEmμüsurμEünαEvisuülizütionEoπEstüticEμlμctronRcorrμlütionEμππμctsSE
AngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2015QEZYQEVWXUaRVX 16.4 127

270 jccurütμEvoαμlingEoπExrgünicEvolμculürElrystülsE−yEmispμrsionRlorrμctμαEmμnsityEounctionülETightE
kinαingEMmoTkNSEJournaliofiPhysicaliChemistryiLettersQE2014QEZQEV]aZRb 6.4 123

269 lomprμhμnsivμEThμrmochμmicülEkμnchmürkE}μtEoπE{μülisticEllosμαR}hμllEvμtülExrgünicE{μüctionsSE
JournaliofiChemicaliTheoryiandiComputationQE2018QEVYQEWZb[RW[Ua 6.4 122

268 vμchünismEoπEtitünocμnμRmμαiütμαEμpoxiαμEopμningEthroughEhomolyticEsu−stitutionSEJournaliofithei
AmericaniChemicaliSocietyQE2007QEVWbQEVXZbR]V 16.4 121

267 kμnchmürkEstuαyEoπEthμEpμrπormüncμEoπEαμnsityEπunctionülEthμoryEπorE−onαEüctivütionsEwithE
MniQpαNR−üsμαEtrünsitionRmμtülEcütülystsSEChemistryOpenQE2013QEWQEVVZRWY 2.3 118

266 oormütionEoπEcyclicEüllμnμsEünαEcumulμnμsE−yEcoopμrütivμEüααitionEoπEπrustrütμαEuμwisEpüirsEtoE
conjugütμαEμnynμsEünαEαiynμsSEAngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2010QEYbQEWYVYR] 16.4 118

265 TowürαsEπirstEprinciplμsEcülculütionEoπEμlμctronEimpüctEmüssEspμctrüEoπEmolμculμsSEAngewandtei
Chemiei-iInternationaliEditionQE2013QEZWQE[XU[RVW 16.4 115

264 lütionRcütionEGüttrüctionGcEwhμnEuonαonEαispμrsionEüttrüctionEwinsEovμrEloulom−ErμpulsionSE
InorganiciChemistryQE2011QEZUQEW[VbRWa 5.1 112

263 rmprovμαEthirαRorαμrEvˆ‚llμrRylμssμtEpμrtur−ütionEthμorySEJournaliofiComputationaliChemistryQE2003
QEWYQEVZWbRX] 3.5 111

262 nππμctsEoπEuonαonEαispμrsionEonEthμEisomμrizütionErμüctionsEoπElürgμEorgünicEmolμculμscEüEαμnsityE
πunctionülE−μnchmürkEstuαySEPhysicaliChemistryiChemicaliPhysicsQE2010QEVWQE[bYURa 3.6 110

261 wμuμEnin−lickμEinEαμnEvμchünismusEαμrEmiwüssμrstoππRjktiviμrungEαurchEπrustriμrtμEuμwisRyüürμSE
AngewandteiChemieQE2010QEVWWQEVYYYRVYY] 3.6 110

260 ’singEαispμrsionRcorrμctμαEαμnsityEπunctionülEthμoryEtoEunαμrstünαEsuprümolμculürE−inαingE
thμrmoαynümicsSEChemicaliCommunicationsQE2015QEZVQEV][YR]Y 5.8 109

259 oullyEjutomütμαEzuüntumRlhμmistryRküsμαElomputütionEoπE}pinR}pinRlouplμαEwuclμürEvügnμticE
{μsonüncμE}pμctrüSEAngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2017QEZ[QEVY][XRVY][b 16.4 107

258 nxploringEthμElimitsEoπEπrustrütμαEuμwisEpüirEchμmistryEwithEülkynμscEαμtμctionEoπEüEsystμmEthütE
πüvorsEVQVRcür−o−orütionEovμrEcoopμrütivμEVQWRyTkRüααitionSEChemistryi-ianiAsianiJournalQE2010QEZQEWVbbRWUa4.5 101

257 pμomμtricülEcorrμctionEπorEthμEintμrREünαEintrümolμculürE−üsisEsμtEsupμrpositionEμrrorEinEpμrioαicE
αμnsityEπunctionülEthμoryEcülculütionsSEJournaliofiPhysicaliChemistryiAQE2013QEVV]QEbWaWRbW 2.8 100

256 rmportüncμEoπEuonαonEαispμrsionEμππμctsEπorEthμEpückingEoπEmolμculürEcrystülscEüEcüsμEstuαyEπorE
intrümolμculürEstückingEinEüE−isRthiophμnμEαμrivütivμSEPhysicaliChemistryiChemicaliPhysicsQE2010QEVWQEaZUURY3.6 100

255 {o−ustEjtomisticEvoαμlingEoπEvütμriülsQExrgünomμtüllicQEünαEkiochμmicülE}ystμmsSEAngewandtei
Chemiei-iInternationaliEditionQE2020QEZbQEVZ[[ZRVZ[]X 16.4 93

254 jErüαicülEtünαμmErμüctionEwithEhomolyticEclμüvügμEoπEüETiRxE−onαSEAngewandteiChemiei-i
InternationaliEditionQE2003QEYWQEX[a]RbU 16.4 92
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253 lonsistμntEthμorμticülEαμscriptionEoπEVQXRαipolürEcycloüααitionErμüctionsSEJournaliofiPhysicali
ChemistryiAQE2006QEVVUQEWZaXR[ 2.8 89

252 lülculütionEoπEthμEnlμctronicE}pμctrüEoπEuürgμEvolμculμsSEReviewsiiniComputationaliChemistryQE2004QEVZXRWVa 87

251 ’ltrüRπüstEcomputütionEoπEμlμctronicEspμctrüEπorElürgμEsystμmsE−yEtightR−inαingE−üsμαEsimpliπiμαE
TümmRmüncoππEüpproximütionEMsTmjRxTkNSEJournaliofiChemicaliPhysicsQE2016QEVYZQEUZYVUX 3.9 87

250 nnüntiomμricüllyEpurμE[vM[NuMVWNßEorE[vMVWNuMWYNßEpolyhμαrüEπromEπlμxi−lμE−isMpyriαinμNEligünαsSE
AngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2014QEZXQEV[bXRa 16.4 86

249 uonαonEmispμrsionEnnü−lμsEthμE}hortμstErntμrmolμculürEqyαrocür−onEq´•´•´•qElontüctSEJournaliofithei
AmericaniChemicaliSocietyQE2017QEVXbQE]YWaR]YXV 16.4 85

248 vilαElo−ültMrrrNRlütülyzμαEjllylütivμElRoTlRqEounctionülizütionsEütE{oomETμmpμrüturμSEChemistryi-iAi
EuropeaniJournalQE2017QEWXQEVWVYZRVWVYa 4.8 85

247 vμtülRπrμμElütülyticExlμπinEqyαrogμnütioncEuowRTμmpμrüturμEqWEjctivütionE−yEorustrütμαEuμwisE
yüirsSEAngewandteiChemieQE2012QEVWYQEVUXVVRVUXVZ 3.6 85

246
yμrπormüncμEoπEwonRuocülEünαEjtomRyüirwisμEmispμrsionElorrμctionsEtoEmoTEπorE}tructurülE
yürümμtμrsEoπEvolμculμsEwithEwoncovülμntErntμrüctionsSEJournaliofiChemicaliTheoryiandi
ComputationQE2013QEbQEXUaRVZ

6.4 85

245 nlμctronicEμππμctsEoπEtriürylphosphinμsEinEmμtülRπrμμEhyαrogμnEüctivütioncEüEkinμticEünαE
computütionülEstuαySEChemicaliScienceQE2013QEYQEW]aa 9.4 85

244 lomputütionülElhμmistrycEThμEoütμEoπElurrμntEvμthoαsEünαEouturμElhüllμngμsSEAngewandtei
Chemiei-iInternationaliEditionQE2018QEZ]QEYV]URYV][ 16.4 85

243 lür−onylütionErμüctionsEoπEintrümolμculürEvicinülEπrustrütμαEphosphünμT−orünμEuμwisEpüirsSEJournali
ofitheiAmericaniChemicaliSocietyQE2013QEVXZQEVaZ[]R]Y 16.4 83

242 oullE}μlμctivityElontrolEinElo−ültMrrrNRlütülyzμαElâ��qEjlkylütionsE−yE}witchingEoπEthμElâ��qEjctivütionE
vμchünismSEAngewandteiChemieQE2017QEVWbQEVUZVYRVUZVa 3.6 81

241 nluciαütionEoπEthμEmμchünismEoπEtitünocμnμRmμαiütμαEμpoxiαμEopμningE−yEüEcom−inμαE
μxpμrimμntülEünαEthμorμticülEüpproüchSEAngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2006QEYZQEWUYVRY 16.4 80

240 {μmürkü−lμEcoorαinütionE−μhüviorEoπEülkylEisocyüniαμsEtowürαEunsüturütμαEvicinülEπrustrütμαEyTkE
uμwisEpüirsSEChemicaliScienceQE2013QEYQEW[Z] 9.4 75

239 zuüntumEchμmicülE−μnchmürkEstuαyEonEY[E{wjE−ück−onμEπümiliμsEusingEüEαinuclμotiαμEunitSE
JournaliofiChemicaliTheoryiandiComputationQE2015QEVVQEYb]WRbV 6.4 74

238
wμwEinsightsEintoEπrustrütμαEuμwisEpüirscEstructurülEinvμstigütionsEoπEintrümolμculürE
phosphünμR−orünμEüααuctsE−yEusingEmoαμrnEsoliαRstütμEwv{EtμchniquμsEünαEmoTEcülculütionsSE
JournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyQE2012QEVXYQEYWX[RYb

16.4 74

237 yrotμinRligünαEintμrüctionEμnμrgiμsEwithEαispμrsionEcorrμctμαEαμnsityEπunctionülEthμoryEünαE
highRlμvμlEwüvμEπunctionE−üsμαEmμthoαsSEJournaliofiPhysicaliChemistryiAQE2011QEVVZQEVVWVURWU 2.8 73

236 lomprμhμnsivμE}tuαyEoπEthμEThμrmochμmistryEoπEoirstR{owETrünsitionEvμtülElompounαsE−yE}pinE
lomponμntE}cülμαEvyWEünαEvyXEvμthoαsSEOrganometallicsQE2004QEWXQEZZaVRZZbW 3.8 72
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235 kμnchmürkingEmoTEünαEsμmiμmpiricülEmμthoαsEonEstructurμsEünαElütticμEμnμrgiμsEπorEtμnEicμE
polymorphsSEJournaliofiChemicaliPhysicsQE2015QEVYWQEVWYVUY 3.9 71

234 ThμEthμrmochμmistryEoπElonαonEαispμrsionRαrivμnEtrünsitionEmμtülErμüctionscEgμttingEthμELrightE
ünswμrEπorEthμErightErμüsonLSEChemistryOpenQE2014QEXQEV]]Rab 2.3 70

233 VQVRqyαro−orütionEünαEüEkorünμEjααuctEoπEmiphμnylαiüzomμthünμcEjEyotμntiülEyrμluαμEtoEouyRwE
lhμmistrySEAngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2017QEZ[QEV[ZaaRV[ZbW 16.4 70

232 qowEtoElomputμEnlμctronEronizütionEvüssE}pμctrüEπromEoirstEyrinciplμsSEJournaliofiPhysicali
ChemistryiAQE2016QEVWUQEX]ZZR[[ 2.8 69

231 ’nαμrstünαingEünαEzuüntiπyingEuonαonEmispμrsionEnππμctsEinExrgünomμtüllicElomplμxμsSEAccountsi
ofiChemicaliResearchQE2019QEZWQEWZaRW[[ 24.3 69

230 }u−stituμntEμππμctsEünαEsuprümolμculürEintμrüctionsEoπEtitünocμnμMrrrNEchloriαμcEimplicütionsEπorE
cütülysisEinEsinglμEμlμctronEstμpsSEJournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyQE2014QEVX[QEV[[XR]V 16.4 68

229 }tructurülEimportüncμEoπEsμconαüryEintμrüctionsEinEmolμculμscEoriginEoπEunconvμntionülE
conπormütionsEoπEphosphinμR−orünμEüααuctsSEChemistryi-iAiEuropeaniJournalQE2008QEVYQEXXXRYX 4.8 68

228 uowRlostEzuüntumElhμmicülEvμthoαsEπorEwoncovülμntErntμrüctionsSEJournaliofiPhysicaliChemistryi
LettersQE2014QEZQEYW]ZRaY 6.4 66

227 ThμEorüctionülExccupütionEwum−μrE”μightμαEmμnsityEüsEüE“μrsütilμEjnülysisEToolEπorEvolμculμsE
withEüElomplicütμαEnlμctronicE}tructurμSEChemistryi-iAiEuropeaniJournalQE2017QEWXQE[VZUR[V[Y 4.8 65

226 ounctionülEvμchünicüllyErntμrlockμαEvolμculμscEjsymmμtricExrgünocütülysisEwithEüElütμnütμαE
kiπunctionülEkrˆ‚nstμαEjciαSEAngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2017QEZ[QEVVYZ[RVVYZb 16.4 65

225 {μüctionEoπEüE−riαgμαEπrustrütμαEuμwisEpüirEwithEnitricEoxiαμcEüEkinμticsEstuαySEJournaliofithei
AmericaniChemicaliSocietyQE2014QEVX[QEZVXRb 16.4 65

224 {μüktionμnEπrustriμrtμrEuμwisRyüürμEmitEkonjugiμrtμnErnonμnEâ��EsμlμktivμEqyαriμrungEαμrE
tohlμnstoππRtohlμnstoππRmrμiπüch−inαungSEAngewandteiChemieQE2011QEVWXQE]XWVR]XWY 3.6 65

223 j−EinitioEcülculütionsEπorEthμEopticülErotütionsEoπEconπormütionüllyEπlμxi−lμEmolμculμscEüEcüsμEstuαyE
onEsixRQEsμvμnRQEünαEμightRmμm−μrμαEπluorinütμαEcycloülkünolEμstμrsSEChiralityQE2002QEVYQE]bXR] 2.1 65

222 r}ljwRXccEjEG}wissEürmyEkniπμGEcompositμEμlμctronicRstructurμEmμthoαSEJournaliofiChemicaliPhysicsQE
2021QEVZYQEU[YVUX 3.9 65

221 klinαEprμαictionEoπE−inαingEüππinitiμsEπorEchürgμαEsuprümolμculürEhostRguμstEsystμmscEüchiμvμmμntsE
ünαEshortcomingsEoπEmoTRmXSEJournaliofiPhysicaliChemistryiBQE2014QEVVaQEXYXVRYU 3.4 64

220
qyαrosilylütionEoπEkμtonμsQEiminμsEünαEnitrilμsEcütülysμαE−yEμlμctrophilicEphosphoniumEcütionscE
πunctionülEgroupEsμlμctivityEünαEmμchünisticEconsiαμrütionsSEChemistryi-iAiEuropeaniJournalQE2015QE
WVQE[YbVRZUU

4.8 63

219 mispμrsionEcorrμctμαEhürtrμμRπockEünαEαμnsityEπunctionülEthμoryEπorEorgünicEcrystülEstructurμE
prμαictionSETopicsiiniCurrentiChemistryQE2014QEXYZQEVRWX 61

218 kMl[oZNXERcütülyzμαEtrünsπμrEoπEαihyαrogμnEπromEonμEunsüturütμαEhyαrocür−onEtoEünothμrSE
AngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2015QEZYQEVWVZaR[W 16.4 60
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217 jnExctünuclμürEvμtüllosuprümolμculürElügμEmμsignμαEToEnxhi−itE}pinRlrossovμrEkμhüviorSE
AngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2017QEZ[QEYbXURYbXZ 16.4 59

216 zuüntumEchμmicülEcülculütionEoπEμlμctronEionizütionEmüssEspμctrüEπorEgμnμrülEorgünicEünαEinorgünicE
molμculμsSEChemicaliScienceQE2017QEaQEYa]bRYabZ 9.4 58

215 nxcitμαEstütμsEusingEthμEsimpliπiμαETümmRmüncoππRjpproüchEπorErüngμRsμpürütμαEhy−riαEαμnsityE
πunctionülscEαμvμlopmμntEünαEüpplicütionSEPhysicaliChemistryiChemicaliPhysicsQE2014QEV[QEVYYUaRVb 3.6 58

214 orustrütμαEuμwisEyüirRlütülyzμαElycloisomμrizütionEoπEVQZRnnynμsEviüEüEZRμnαoRαigE
lyclizütionTyrotoαμ−orylütionE}μquμncμSEAngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2016QEZZQEYXX[Rb 16.4 58

213
orustrütμαEuμwisEpüirEmoαiπicütionE−yEVQVRcür−o−orütioncEαisclosurμEoπEüEphosphinμEoxiαμEtriggμrμαE
nitrogμnEmonoxiαμEüααitionEtoEünEintrümolμculürEyTkEπrustrütμαEuμwisEpüirSEJournaliofitheiAmericani
ChemicaliSocietyQE2014QEVX[QEbUVYRW]

16.4 57

212 oücilμElür−onEvonoxiαμE{μαuctionEütErntrümolμculürEorustrütμαEyhosphünμTkorünμEuμwisEyüirE
TμmplütμsSEAngewandteiChemieQE2013QEVWZQEWWbbRWXUW 3.6 57

211 nnüntiomμricüllyEpurμEtrinuclμürEhμlicütμsEviüEαiüstμrμosμlμctivμEsμlπRüssμm−lyEünαEchürüctμrizütionE
oπEthμirErμαoxEchμmistrySEJournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyQE2014QEVX[QEVVaXURa 16.4 55

210 vμchünisticEstuαyEoπEthμEtitünocμnμMrrrNRcütülyzμαErüαicülEürylütionEoπEμpoxiαμsSEChemistryi-iAi
EuropeaniJournalQE2015QEWVQEWaURb 4.8 54

209 jE{üαicülE{ounαü−outEπorEünE’nprμcμαμntμαETünαμmE{μüctionErncluαingEüEqomolyticE}u−stitutionE
withEüETitüniumRxxygμnEkonαSEEuropeaniJournaliofiOrganiciChemistryQE2004QEWUUYQEWXX]RWXZV 3.2 54

208 lyclischμEjllμnμEunαElumulμnμEαurchEkoopμrütivμEjααitionEπrustriμrtμrEuμwisRyüürμEünEkonjugiμrtμE
nninμEunαEmiinμSEAngewandteiChemieQE2010QEVWWQEWY[YRWY[] 3.6 53

207 jEcomputütionüllyEμππiciμntEαou−lμEhy−riαEαμnsityEπunctionülE−üsμαEonEthμErünαomEphüsμE
üpproximütionSEPhysicaliChemistryiChemicaliPhysicsQE2016QEVaQEWUbW[RX] 3.6 51

206 }tü−lμEkorocyclicE{üαicülsEviüEorustrütμαEuμwisEyüirEqyαrogμnütionsSEJournaliofitheiAmericani
ChemicaliSocietyQE2016QEVXaQEWZUURX 16.4 50

205 TitünocμnμRlütülyzμαE{üαicülExpμningEoπEwRjcylütμαEjziriαinμsSEAngewandteiChemiei-iInternationali
EditionQE2017QEZ[QEVW[ZYRVW[Z] 16.4 45

204 ThμrmochμmicülE−μnchmürkingEoπEhyαrocür−onE−onαEsμpürütionErμüctionEμnμrgiμscEsüco−LsElüααμrE
isEnotErμvμrsμαFSEMoleculariPhysicsQE2010QEVUaQEW[ZZRW[[[ 1.7 45

203
xrgünicEcrystülEpolymorphismcEüE−μnchmürkEπorEαispμrsionRcorrμctμαEmμünRπiμlαEμlμctronicE
structurμEmμthoαsSEActaiCrystallographicaiSectioniB:iStructuraliScienceyiCrystaliEngineeringiandi
MaterialsQE2016QE]WQEZUWRVX

1.8 45

202 rntrümolμculürEuonαonEmispμrsionErntμrüctionEnππμctsEonEpüsRyhüsμEünαE}oliαR}tütμE}tructurμsEoπE
miümonαoiαEmimμrsSEJournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyQE2017QEVXbQEV[[b[RV[]U] 16.4 44

201 orustrütμαEuμwisEyüirElütülyzμαEqyαrogμnütionEoπEjmiαμscEqüliαμsEüsEjctivμEuμwisEküsμEinEthμE
vμtülRorμμEqyαrogμnEjctivütionSEJournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyQE2019QEVYVQEVZbRV[W 16.4 44

200 lomprμhμnsivμEthμorμticülEstuαyEoπEüllEVaVWElEisomμrsSEPhysicaliChemistryiChemicaliPhysicsQE2017QE
VbQEVYWb[RVYXUZ 3.6 43
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199 ThμEπrustrütμαEuμwisEpüirEpüthwüyEtoEmμthylμnμEphosphoniumEsystμmsSEChemicaliScienceQE2014QEZQE]b]RaUX9.4 43

198 nxtμnsionEünαEμvüluütionEoπEthμEmYEuonαonRαispμrsionEmoαμlEπorEpμrioαicEsystμmsSEPhysicali
ChemistryiChemicaliPhysicsQE2020QEWWQEaYbbRaZVW 3.6 42

197
rmplμmμntütionEoπEnuclμürEgrüαiμntsEoπErüngμRsμpürütμαEhy−riαEαμnsityEπunctionülsEünαE
−μnchmürkingEonErotütionülEconstüntsEπorEorgünicEmolμculμsSEJournaliofiComputationaliChemistryQE
2014QEXZQEVZUbRV[

3.5 41

196
lommμntEoncEGxnEthμEüccurücyEoπEmoTEmμthoαsEinErμproαucingEligünαEsu−stitutionEμnμrgiμsEπorE
trünsitionEmμtülEcomplμxμsEinEsolutioncEthμErolμEoπEαispμrsivμEintμrüctionsGE−yEqSEsüco−sμnEünαEuSE
lüvülloSEChemPhysChemQE2012QEVXQEVYU]RbdEüuthorErμplyEVYUZR[

3.2 40

195 }müllEjtomicExr−itülEküsisE}μtEoirstRyrinciplμsEzuüntumElhμmicülEvμthoαsEπorEuürgμEvolμculürEünαE
yμrioαicE}ystμmscEjElriticülEjnülysisEoπEnrrorE}ourcμsSEChemistryOpenQE2016QEZQEbYRVUb 2.3 40

194 lxR{μαuctionElhμmistrycE{μüctionEoπEüElxRmμrivμαEoormylhyαriαo−orütμEwithElür−onEvonoxiαμQE
withElür−onEmioxiαμQEünαEwithEmihyαrogμnSEJournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyQE2017QEVXbQE[Y]YR[YaX16.4 39

193 nxplorütionEoπEthμE}oliαR}tütμE}orptionEyropμrtiμsEoπE}hüpμRyμrsistμntEvücrocyclicEwünocür−onsEüsE
kulkEvütμriülsEünαE}müllEjggrμgütμsSEJournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyQE2020QEVYWQEa][XRa]]Z 16.4 39

192 }tructurμExptimisütionEoπEuürgμETrünsitionRvμtülElomplμxμsEwithEnxtμnαμαETightRkinαingE
vμthoαsSEAngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2019QEZaQEVVU]aRVVUa] 16.4 38

191 qighlyEjctivμETitünocμnμElütülystsEπorEnpoxiαμEqyαrosilylütioncE}ynthμsisQEThμoryQEtinμticsQEny{E
}pμctroscopySEAngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2016QEZZQE][]VRZ 16.4 38

190 }μlμctivμExxiαütionEoπEünEjctivμErntrümolμculürEjminμTkorünμEorustrütμαEuμwisEyüirEwithEmioxygμnSE
JournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyQE2016QEVXaQEYXUWRZ 16.4 38

189 ThμEGcütülyticEnitrosylEμππμctGcEwxE−μnαingE−oostingEthμEμππiciμncyEoπErhμniumE−üsμαEülkμnμE
hyαrogμnütionsSEJournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyQE2013QEVXZQEYUaaRVUW 16.4 38

188
q–m{xyqxknElhüllμngμcEjEsointEnxpμrimμntülEünαElomputütionülE}tuαyEonEthμEqostRpuμstE
kinαingEoπEqyαrocür−onsEtoElucur−iturilsQEjllowingEnxplicitEnvüluütionEoπEpuμstEqyαrütionE
orμμRnnμrgyElontri−utionsSEJournaliofiPhysicaliChemistryiBQE2017QEVWVQEVVVYYRVVV[W

3.4 38

187
’nusuülEmüssEspμctromμtricEαissociütionEpüthwüyEoπEprotonütμαEisoquinolinμRXRcür−oxümiαμsEαuμE
toEmultiplμErμvμrsi−lμEwütμrEüααuctEπormütionEinEthμEgüsEphüsμSEJournaliofitheiAmericaniSocietyifori
MassiSpectrometryQE2009QEWUQEWUXYRYa

3.5 38

186 ninμErüαikülischμETünαμmrμüktionEmitEhomolytischμrE}u−stitutionEünEμinμrE
TitünR}üuμrstoππRkinαungSEAngewandteiChemieQE2003QEVVZQEXaVZRXaVa 3.6 37

185 }crμμnμαEμxchüngμEhy−riαEαμnsityEπunctionülEπorEüccurütμEünαEμππiciμntEstructurμsEünαEintμrüctionE
μnμrgiμsSEPhysicaliChemistryiChemicaliPhysicsQE2016QEVaQEVZZVbRWX 3.6 37

184 jEgμnμrülEintμrmolμculürEπorcμEπiμlαE−üsμαEonEtightR−inαingEquüntumEchμmicülEcülculütionsSEJournali
ofiChemicaliPhysicsQE2017QEVY]QEV[V]Ua 3.9 36

183 TowürαsEπullEzuüntumRvμchünicsR−üsμαEyrotμinRuigünαEkinαingEjππinitiμsSEChemPhysChemQE2017QE
VaQEabaRbUZ 3.2 35

182
kismuthEüsEüEvμrsütilμEcütionEπorEluminμscμncμEinEcoorαinütionEpolymμrsEπromEki•TYQYLR−ipycE
unαμrstünαingEoπEphotophysicsE−yEquüntumEchμmicülEcülculütionsEünαEstructurülEpürüllμlsEtoE
lünthüniαμsSEDaltoniTransactionsQE2018QEY]QE][[bR][aV

4.3 35
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181 ”hyEmoμsEthμErntrümolμculürETrimμthylμnμRkriαgμαEorustrütμαEuμwisEyüirEvμsWEylqWElqWElqWE
kMl[EoZENWEwotEjctivütμEmihyαrogμnhSEChemistryi-iAiEuropeaniJournalQE2016QEWWQEZbaaRbZ 4.8 35

180 korünμRlütülyzμαE}ynthμsisEoπEzuinolinμsEkμüringETμtrüsu−stitutμαE}tμrμocμntμrsE−yEqyαriαμE
j−strüctionRrnαucμαEnlμctrocyclizütionSEChemistryi-iAiEuropeaniJournalQE2018QEWYQEV[Wa]RV[WbV 4.8 35

179 ThμEπurünEmicrosolvütionE−linαEchüllμngμEπorEquüntumEchμmicülEmμthoαscEoirstEstμpsSEJournaliofi
ChemicaliPhysicsQE2018QEVYaQEUVYXUV 3.9 34

178 }μmiüutomütμαETrünsitionE}tütμEuocülizütionEπorExrgünomμtüllicElomplμxμsEwithE}μmiμmpiricülE
zuüntumElhμmicülEvμthoαsSEJournaliofiChemicaliTheoryiandiComputationQE2020QEV[QEWUUWRWUVW 6.4 32

177 nππiciμntEzuüntumElhμmicülElülculütionEoπE}tructurμEnnsμm−lμsEünαEorμμEnnμrgiμsEπorEwonrigiαE
volμculμsSEJournaliofiPhysicaliChemistryiAQE2021QEVWZQEYUXbRYUZY 2.8 32

176 oüstEünαE{μüsonü−lμEpμomμtryExptimizütionEoπEuünthünoiαElomplμxμsEwithEünEnxtμnαμαETightE
kinαingEzuüntumElhμmicülEvμthoαSEInorganiciChemistryQE2017QEZ[QEVWYaZRVWYbV 5.1 31

175 qighEüccurücyEquüntumRchμmistryR−üsμαEcülculütionEünαE−linαEprμαictionEoπEmücroscopicEptüEvüluμsE
inEthμEcontμxtEoπEthμE}jvyu[EchüllμngμSEJournaliofiComputer-AidediMoleculariDesignQE2018QEXWQEVVXbRVVYb4.2 31

174 nluciαütionEoπEμlμctronEionizütionEinαucμαEπrügmμntütionsEoπEüαμninμE−yEsμmiμmpiricülEünαEαμnsityE
πunctionülEmolμculürEαynümicsSEJournaliofiPhysicaliChemistryiAQE2014QEVVaQEVVY]bRaY 2.8 31

173 VQVRqyαro−orütionEünαEüEkorünμEjααuctEoπEmiphμnylαiüzomμthünμcEjEyotμntiülEyrμluαμEtoEouyRwWE
lhμmistrySEAngewandteiChemieQE2017QEVWbQEV[aVZRV[aVb 3.6 31

172 {o−ustEünαEnππiciμntErmplicitE}olvütionEvoαμlEπorEoüstE}μmiμmpiricülEvμthoαsSEJournaliofiChemicali
TheoryiandiComputationQE2021QEV]QEYWZURYW[V 6.4 31

171 jutomütμαEünαEμππiciμntEquüntumEchμmicülEαμtμrminütionEünαEμnμrgμticErünkingEoπEmolμculürE
protonütionEsitμsSEJournaliofiComputationaliChemistryQE2017QEXaQEW[VaRW[XV 3.5 30

170 ThμElhirülETrimμrEünαEüEvμtüstü−lμElhirülEmimμrEoπEjchirülEqμxüπluoroisopropünolcEjE
vultiRvμssμngμrE}tuαySEAngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2019QEZaQEZUaURZUaY 16.4 30

169 jE{o−ustEwonR}μlπRlonsistμntETightRkinαingEzuüntumElhμmistryEvμthoαEπorElürgμEvolμculμs 29

168 {üisingEthμEkürEinEjromüticEmonorRjccμptorErntμrüctionsEwithElyclicETrinuclμürEpolαMrNElomplμxμsEüsE
}trongEˇ�RmonorsSEJournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyQE2018QEVYUQEV]bXWRV]bYY 16.4 29

167 kwkRmopμαEyhμnülμnylscEvoαulürE}ynthμsisQExptoμlμctronicEyropμrtiμsQEünαExnμRnlμctronE
{μαuctionSEJournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyQE2020QEVYWQEVVU]WRVVUaX 16.4 28

166 wonlinμürRrμsponsμEpropμrtiμsEinEüEsimpliπiμαEtimμRαμpμnαμntEαμnsityEπunctionülEthμoryEMsTmRmoTNE
πrümμworkcEnvüluütionEoπEthμEπirstEhypμrpolürizü−ilitySEJournaliofiChemicaliPhysicsQE2018QEVYbQEUWYVUa 3.9 28

165 nlμctrophilicEoormylütionEoπEjrμnμsE−yE}ilyliumEronEvμαiütμαEjctivütionEoπElür−onEvonoxiαμSE
AngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2018QEZ]QEaXUVRaXUZ 16.4 28

164 oirstEprinciplμsEcülculütionEoπEμlμctronEionizütionEmüssEspμctrüEπorEsμlμctμαEorgünicEαrugEmolμculμsSE
OrganiciandiBiomoleculariChemistryQE2014QEVWQEa]X]RYY 3.9 28
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163 }ynthμsisQEchirülErμsolutionQEünαEü−solutμEconπigurütionEoπEαissymmμtricEYQVZRαiπunctionülizμαE
[WSWßpürücyclophünμsSEJournaliofiOrganiciChemistryQE2014QE]bQE[[]bRa] 4.2 28

162 orustrütμαEuμwisEpüirEüααitionEtoEconjugütμαEαiynμscEπormütionEoπEzwittμrionicEVQWQXR−utütriμnμE
αμrivütivμsSEDaltoniTransactionsQE2012QEYVQEbVXZRYW 4.3 28

161 jEcom−inμαEμxpμrimμntülEünαEthμorμticülEstuαyEonEthμEconπormütionEoπEmultiürmμαEchirülEürylE
μthμrsSEJournaliofiOrganiciChemistryQE2007QE]WQE[bbaR]UVU 4.2 28

160 qμtμro−iπunctionülE{otüxünμsEπorEjsymmμtricElütülysisSEAngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE
2020QEZbQEZVUWRZVU] 16.4 28

159 }ynthμsisEünαEmynümicsEoπEwünosizμαEyhμnylμnμRnthynylμnμRkutüαiynylμnμE{otüxünμsEünαEthμE
{olμEoπE}hüpμEyμrsistμncμSEAngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2016QEZZQEXXWaRXX 16.4 28

158 loRlEkonαEmissociütionEnnμrgiμsEinElo−ülüminEmμrivütivμsEünαEmispμrsionEnππμctscEjnomülyEorEsustE
lhüllμnginghSEJournaliofiChemicaliTheoryiandiComputationQE2015QEVVQEVUX]RYZ 6.4 27

157 nππiciμntElomputütionEoπEorμμEnnμrgyElontri−utionsEπorEjssociütionE{μüctionsEoπEuürgμEvolμculμsSE
JournaliofiPhysicaliChemistryiLettersQE2020QEVVQE[[U[R[[VV 6.4 27

156 nluciαütionEoπEthμEvμchünismEoπETitünocμnμRvμαiütμαEnpoxiαμExpμningE−yEüElom−inμαE
nxpμrimμntülEünαEThμorμticülEjpproüchSEAngewandteiChemieQE2006QEVVaQEWUbZRWUba 3.6 26

155 “ollüutomütisiμrtμEquüntμnchμmischμEkμrμchnungEvonE}pinR}pinREgμkoppμltμnEmügnμtischμnE
tμrnspinrμsonünzspμktrμnSEAngewandteiChemieQE2017QEVWbQEVYbZaRVYb[Y 3.6 25

154 zuüntumEchμmistryEoπEouysEünαEthμirEüctivütionEoπEsmüllEmolμculμscEmμthoαologicülEüspμctsSETopicsi
iniCurrentiChemistryQE2013QEXXWQEWVXRXU 25

153 oormütionEoπEmücrocyclicEringEsystμmsE−yEcür−onylütionEoπEtriπunctionülEyTkTkEπrustrütμαEuμwisE
püirsSEChemicaliScienceQE2018QEbQEVZYYRVZZU 9.4 25

152 }oliαEstütμEπrustrütμαEuμwisEpüirEchμmistrySEChemicaliScienceQE2018QEbQEYaZbRYa[Z 9.4 24

151 nlμctronicElirculürEmichroismEoπE[V[ßqμlicμnμE”ithE}impliπiμαETmRmoTcEkμyonαEthμE}inglμE}tructurμE
jpproüchSEChiralityQE2016QEWaQEX[ZRb 2.1 24

150 kiomolμculürE}tructurμErnπormütionEπromEqighR}pμμαEzuüntumEvμchünicülEnlμctronicE}pμctrüE
lülculütionSEJournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyQE2017QEVXbQEVV[aWRVV[aZ 16.4 24

149 qülogμnE−onαμαEsuprümolμculürEcüpsulμscEüEchüllμngingEtμstEcüsμEπorEquüntumEchμmicülEmμthoαsSE
ChemicaliCommunicationsQE2016QEZWQEbabXR[ 5.8 24

148 ThμorμticülEstuαyEonEconπormütionülEμnμrgiμsEoπEtrünsitionEmμtülEcomplμxμsSEPhysicaliChemistryi
ChemicaliPhysicsQE2021QEWXQEWa]RWbb 3.6 24

147 oinαingEthμE−μstEαμnsityEπunctionülEüpproximütionEtoEαμscri−μEintμrüctionEμnμrgiμsEünαEstructurμsE
oπEionicEliquiαsEinEmolμculürEαynümicsEstuαiμsSEJournaliofiChemicaliPhysicsQE2018QEVYaQEVbXaXZ 3.9 23

146 louplingEoπElür−onEvonoxiαμEwithEwitrogμnEvonoxiαμEütEüEorustrütμαEuμwisEyüirETμmplütμSE
AngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2016QEZZQEbWV[Rb 16.4 23

Stefan Grimme
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145
mirμctEsynthμsisEoπEüEgμminülEzwittμrionicEphosphoniumThyαriαo−orütμEsystμmRRαμvμlopingEünE
ültμrnütivμEtoolEπorEgμnμrütingEπrustrütμαEuμwisEpüirEhyαrogμnEüctivütionEsystμmsSEOrganiciandi
BiomoleculariChemistryQE2015QEVXQEZ]aXRbW

3.9 22

144 mou−lμEouyRjlkynμEnxchüngμE{μüctionscEjEoücilμE{outμEtoETμTkEqμtμrocyclμsSEJournaliofithei
AmericaniChemicaliSocietyQE2015QEVX]QEVXW[YR] 16.4 22

143
jutomütμαEquüntumEchμmistryE−üsμαEmolμculürEαynümicsEsimulütionsEoπEμlμctronEionizütionE
inαucμαEπrügmμntütionsEoπEthμEnuclμo−üsμsE’rücilQEThyminμQElytosinμQEünαEpuüninμSEEuropeani
JournaliofiMassiSpectrometryQE2015QEWVQEVWZRYU

1.1 22

142 uithiumEmicyclohμxylümiαμEinETrünsitionRvμtülRorμμEoischμrRTropschElhμmistrySEJournaliofithei
AmericaniChemicaliSocietyQE2021QEVYXQE[XYR[Xa 16.4 22

141 qochüktivμETitünocμnRtütülysütorμnEπˆ…rEnpoxiαRqyαrosilyliμrungμnEâ��E}ynthμsμQEThμoriμQEtinμtikQE
ny{R}pμktroskopiμSEAngewandteiChemieQE2016QEVWaQE]aUVR]aUZ 3.6 21

140 {μvμrsi−lμEπormyl−orünμT}xEcouplingEütEüEπrustrütμαEuμwisEpüirEπrümμworkSEChemicali
CommunicationsQE2017QEZXQE[XXR[XZ 5.8 20

139 {o−ustEjtomisticEvoαμlingEoπEvütμriülsQExrgünomμtüllicQEünαEkiochμmicülE}ystμmsSEAngewandtei
ChemieQE2020QEVXWQEVZ]bZRVZaUX 3.6 20

138 ”hütEisEthμErolμEoπEüciαRüciαEintμrüctionsEinEüsymmμtricEphosphoricEüciαEorgünocütülysishEjEαμtüilμαE
mμchünisticEstuαyEusingEintμrlockμαEünαEnonRintμrlockμαEcütülystsSEChemicaliScienceQE2020QEVVQEYXaVRYXbU9.4 20

137 lülorimμtricEünαEquüntumEchμmicülEstuαiμsEoπEsomμEphotoαimμrsEoπEünthrücμnμsSEPhysicali
ChemistryiChemicaliPhysicsQE1999QEVQEWYZ]RWY[W 3.6 20

136 jEorustrütμαEyhosphünμRkorünμEuμwisEyüirEünαEqyαrogμncEjEtinμticsE}tuαySEChemistryi-iAiEuropeani
JournalQE2016QEWWQEVVbZaR[V 4.8 20

135
jggrμgütionEkμhüviorEoπEüE}ixRvμm−μrμαElyclicEorustrütμαEyhosphünμTkorünμEuμwisEyüircE
oormütionEoπEüE}uprümolμculürElyclooctümμricEvücrocyclicE{ingE}ystμmSEAngewandteiChemiei-i
InternationaliEditionQE2019QEZaQEaaWRaa[

16.4 20

134
}inglμRyointEqμssiünElülculütionsEπorErmprovμαE“i−rütionülEorμquμnciμsEünαE
{igiαR{otorRqürmonicRxscillütorEThμrmoαynümicsSEJournaliofiChemicaliTheoryiandiComputationQE
2021QEV]QEV]UVRV]VY

6.4 20

133 nlμctrophilicEyhosphoniumElütionRvμαiütμαEyhosphünμExxiαμE{μαuctionE’singExxülylElhloriαμEünαE
qyαrogμnSEAngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2018QEZ]QEVZWZXRVZWZ[ 16.4 20

132 jssμssingEmμnsityEounctionülEThμoryEπorElhμmicüllyE{μlμvüntExpμnR}hμllETrünsitionEvμtülE
{μüctionsSEJournaliofiChemicaliTheoryiandiComputationQE2021QEV]QE[VXYR[VZV 6.4 19

131 }EWE{μüctionsEütETμrtiüryElür−onElμntμrsEinEnpoxiαμsSEAngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE
2017QEZ[QEb]VbRb]WW 16.4 18

130 TrüppingEnxpμrimμntsEonEüETrichlorosilüniαμEjnioncEüEtμyErntμrmμαiütμEoπEqülogμnosilünμE
lhμmistrySEInorganiciChemistryQE2017QEZ[QEa[aXRa[aa 5.1 18

129 oolαingEoπEunstructurμαEpμptoiαsEünαEπormütionEoπEhμtμroR−imμtüllicEpμptoiαEcomplμxμsEuponE
siαμRchüinRtoRmμtülEcoorαinütionSEChemicaliScienceQE2019QEVUQE[WUR[XW 9.4 18

128 lountμrintuitivμErntμrligünαEjnglμsEinEthμEmiürylsEn{l[qXRWQ[RMl[qWRWQYQ[RiyrXNW}WEMnEfEpμQE}nQEorE
y−NEünαE{μlütμαE}pμciμscEThμE{olμEoπEuonαonEmispμrsionEoorcμsSEOrganometallicsQE2018QEX]QEWU]ZRWUaZ 3.8 18

(2018-2015)
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127 lütülyticEmiπunctionülizütionEoπE’nüctivütμαEjlkμnμsEwithE’nrμüctivμEqμxümμthylαisilünμEthroughE
{μgμnμrütionEoπE}ilyliumEronsSEAngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2019QEZaQEV]XU]RV]XVV 16.4 18

126 TitünocμnμRlütülyzμαE{üαicülExpμningEoπEwRjcylütμαEjziriαinμsSEAngewandteiChemieQE2017QEVWbQEVWaWaRVWaXV3.6 18

125 lülculütionEoπEnlμctronEronizütionEvüssE}pμctrüEwithE}μmiμmpiricülEpownRxTkEvμthoαsSEACSiOmegaQE
2019QEYQEVZVWURVZVXX 3.9 17

124 oürRr{EünαE’“EspμctrülEsignüturμsEoπEcontrollμαEcomplμxütionEünαEmicrohyαrütionEoπEthμEpolycyclicE
üromüticEhyαrocür−onEücμnüphthμnμSEPhysicaliChemistryiChemicaliPhysicsQE2019QEWVQEXYVYRXYWW 3.6 17

123 zuüntumElhμmicülElülculütionEoπEvolμculürEünαEyμrioαicEyμptiαμEünαEyrotμinE}tructurμsSEJournaliofi
PhysicaliChemistryiBQE2020QEVWYQEX[X[RX[Y[ 3.4 17

122 lülculütionEoπEü−solutμEmolμculürEμntropiμsEünαEhμütEcüpücitiμsEmüαμEsimplμSEChemicaliScienceQE
2021QEVWQE[ZZVR[Z[a 9.4 17

121 TnvyxRvμαiütμαElütülysisEoπEthμE}tμricüllyEqinαμrμαEqyαrogμnEjtomETrünsπμrE{μüctionE−μtwμμnE
MlyhNlrMlxNqEünαEüETritylE{üαicülSEJournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyQE2019QEVYVQEVaaWRVaa[ 16.4 16

120 miüstμrμosμlμctivμE}μlπRjssμm−lyEoπEüEwμutrülEminuclμürEmou−lμR}trünαμαEZincMrrNEqμlicütμEviüE
würcissisticE}μlπR}ortingSEChemistryi-iAiEuropeaniJournalQE2017QEWXQEVWXaURVWXa[ 4.8 16

119 voαμlingEoπEspinRspinEαistüncμEαistri−utionsEπorEnitroxiαμElü−μlμαE−iomücromolμculμsSEPhysicali
ChemistryiChemicaliPhysicsQE2020QEWWQEWYWaWRWYWbU 3.6 16

118 nxploringEthμEchμmicülEnüturμEoπEsupμrRhμüvyEmüinRgroupEμlμmμntsE−yEmμünsEoπEμππiciμntE
plünμRwüvμEαμnsityRπunctionülEthμorySEPhysicaliChemistryiChemicaliPhysicsQE2019QEWVQEVaUYaRVaUZa 3.6 15

117 wonlinμürRrμsponsμEpropμrtiμsEinEüEsimpliπiμαEtimμRαμpμnαμntEαμnsityEπunctionülEthμoryEMsTmRmoTNE
πrümμworkcEnvüluütionEoπEμxcitμαRstütμEü−sorptionEspμctrüSEJournaliofiChemicaliPhysicsQE2019QEVZUQEUbYVVW3.9 15

116 ThμElhirülETrimμrEünαEüEvμtüstü−lμElhirülEmimμrEoπEjchirülEqμxüπluoroisopropünolcEjE
vultiRvμssμngμrE}tuαySEAngewandteiChemieQE2019QEVXVQEZVXYRZVXa 3.6 15

115
nlμctronicEcirculürEαichroismEoπEhighlyEconjugütμαEˇ�RsystμmscE−rμükαownEoπEthμE
TümmRmüncoππTconπigurütionEintμrüctionEsinglμsEüpproximütionSEJournaliofiPhysicaliChemistryiAQE
2015QEVVbQEX[ZXR[W

2.8 15

114
monorRüccμptorEintμrüctionsE−μtwμμnEcyclicEtrinuclμürEpyriαinütμEgolαMiNRcomplμxμsEünαE
μlμctronRpoorEguμstscEnüturμEünαEμnμrgμticsEoπEguμstR−inαingEünαEtμmplütingEonEgrüphitμSEChemicali
ScienceQE2018QEbQEXY]]RXYaX

9.4 15

113 jccurütμEThμrmochμmistryEπorEuürgμEvolμculμsEwithEvoαμrnEmμnsityEounctionülsSETopicsiiniCurrenti
ChemistryQE2014QEVRWX 15

112 ninEprüktikü−lμsErˆ⁄umlichμsEvüˆ�Eπˆ…rEnππμktμEstütischμrEnlμktronμnkorrμlütionEunαEαμrμnE
“isuülisiμrungSEAngewandteiChemieQE2015QEVW]QEVWYaXRVWYaa 3.6 15

111 }nTExxiαütionEoπEuiT•EyhosphiniαμnoiαElomplμxμsE−yETnvyxSEOrganometallicsQE2012QEXVQEXYZ]RXYZb 3.8 15

110 kμnchmürkE}tuαyEoπEnlμctrochμmicülE{μαoxEyotμntiülsElülculütμαEwithE}μmiμmpiricülEünαEmoTE
vμthoαsSEJournaliofiPhysicaliChemistryiAQE2020QEVWYQE]V[[R]V][ 2.8 15
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109 ThμEπirstEmicrosolvütionEstμpEπorEπurünscEwμwEμxpμrimμntsEünαE−μnchmürkingEstrütμgiμsSEJournaliofi
ChemicaliPhysicsQE2020QEVZWQEV[YXUX 3.9 14

108 yulsμαEny{EmipolürE}pμctroscopyEonE}pinEyüirsEwithEonμEqighlyEjnisotropicE}pinElμntμrcEThμE
uowR}pinEoμElüsμSEChemistryi-iAiEuropeaniJournalQE2019QEWZQEVYXaaRVYXba 4.8 14

107 }tructurμExptimisütionEoπEuürgμETrünsitionRvμtülElomplμxμsEwithEnxtμnαμαETightRkinαingE
vμthoαsSEAngewandteiChemieQE2019QEVXVQEVVVbZRVVWUY 3.6 13

106 oüstEzuüntumElhμmicülE}imulütionsEoπErnπrürμαE}pμctrüEoπExrgünicElompounαsEwithEthμEkb]RXcE
lompositμEvμthoαSEJournaliofiPhysicaliChemistryiAQE2019QEVWXQEXaUWRXaUa 2.8 13

105 }ynthμsisEoπEVQXRjminoEjlcoholsE−yEqyαroxyRmirμctμαEjziriαinütionEünαEjziriαinμEqyαrosilylütionSE
AngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2018QEZ]QEVXZWaRVXZXW 16.4 13

104 nππiciμntElülculütionEoπE}müllEvolμculμEkinαingEinEvμtülâ��xrgünicEorümμworksEünαEyorousExrgünicE
lügμsSEJournaliofiPhysicaliChemistryiCQE2020QEVWYQEW]ZWbRW]ZYV 3.8 13

103 xxR}urvcE}ynthμsisEoπEünαE}itμR}pμciπicEuü−μllingEwithEüEqighlyEqyαrophilicETritylE}pinEuü−μlSE
Chemistryi-iAiEuropeaniJournalQE2021QEW]QEZWbWRZWb] 4.8 13

102 nxhüustivμlyETrichlorosilylütμαElEünαElEkuilαingEklockscEkμyonαEthμEvˆ…llμrR{ochowEmirμctEyrocμssSE
JournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyQE2018QEVYUQEb[b[Rb]Ua 16.4 12

101
rsolütionEünαElomputütionülE}tuαiμsEoπEüE}μriμsEoπETμrphμnylE}u−stitutμαEmiplum−ynμsEwithEuigünαE
mμpμnαμntEuμüαRuμüαEvultiplμRkonαingElhürüctμrSEJournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyQE2019QE
VYVQEVYX]URVYXaX

16.4 12

100 ThμEinhi−itionEoπEiriαiumRpromotμαEwütμrEoxiαütionEcütülysisEM”xlNE−yEcucur−it[nßurilsSEDaltoni
TransactionsQE2012QEYVQEVWWXXRYX 4.3 12

99 ThμorμticülEstuαyEoπEthμEstückingE−μhüviorEoπEsμlμctμαEpolyconαμnsμαEüromüticEhyαrocür−onsEwithE
vüriousEsymmμtriμsSEJournaliofiPhysicaliChemistryiAQE2013QEVV]QE[V[RWZ 2.8 12

98
lomprμhμnsivμEjssμssmμntEoπEpowETightRkinαingEünαElompositμEmμnsityEounctionülEThμoryE
vμthoαsEπorElülculütingEpüsRyhüsμErnπrürμαE}pμctrüSEJournaliofiChemicaliTheoryiandiComputationQE
2020QEV[QE]UYYR]U[U

6.4 12

97 lyclicEjminμTkorünμEuμwisEyüirsE−yEthμE{μüctionEoπEwQwRmiüllylünilinμEwithEuüncüstμrLsEqWEkRl[EoZE
{μügμntSEChemistryi-ianiAsianiJournalQE2016QEVVQEVXbYRb 4.5 12

96 nlμktrophilμEoormyliμrungEvonEjromütμnEαurchEsilyliumionvμrmittμltμEjktiviμrungEvonE
tohlμnmonoxiαSEAngewandteiChemieQE2018QEVXUQEaYXXRaYX] 3.6 11

95 koronEuμwisEjciαRlütülyzμαE{μgiosμlμctivμEqyαrothiolütionEoπElonjugütμαEmiμnμsEwithEThiolsSEACSi
CatalysisQE2019QEbQEVV[W]RVV[XX 13.1 11

94 }ynthμsisEünαE{μürrüngμmμntEoπEyRwitroxylR}u−stitutμαEyMrrrNEünαEyM“NEyhosphünμscEjElom−inμαE
nxpμrimμntülEünαEThμorμticülElüsμE}tuαySEChemistryi-iAiEuropeaniJournalQE2016QEWWQEVUVUWRVU 4.8 11

93 {μαuctionEoπEyhosphinμExxiαμE−yE’singElhlorinütionE{μügμntsEünαEmihyαrogμncEmoTEvμchünisticE
rnsightsSEChemistryi-iAiEuropeaniJournalQE2019QEWZQEY[]URY[]W 4.8 11

92 zuüntiπicütionEoπEwoncovülμntErntμrüctionsEinEjziαμRynictogμnQERlhülcogμnQEünαERqülogμnElontüctsSE
Chemistryi-iAiEuropeaniJournalQE2021QEW]QEY[W]RY[Xb 4.8 11
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91 oüstEünαEjccurütμEzuüntumElhμmicülEvoαμlingEoπErnπrürμαE}pμctrüEoπElonαμnsμαRyhüsμE}ystμmsSE
JournaliofiPhysicaliChemistryiBQE2020QEVWYQE[[[YR[[]U 3.4 10

90 }μlμctivμEphosphünylEcomplμxEtrüppingEusingETnvyxSE}ynthμsisEünαErμüctivityEoπEyRπunctionülE
yRnitroxylEphosphünμEcomplμxμsSEChemicaliCommunicationsQE2014QEZUQEVWZUaRVV 5.8 10

89 }impliπiμαEtimμRαμpμnαμntEαμnsityEπunctionülEthμoryEMsTmRmoTNEπorEmolμculürEopticülErotütionSE
JournaliofiChemicaliPhysicsQE2020QEVZXQEUaYVV[ 3.9 10

88 }ynthμsisEünαElomprμhμnsivμE}tructurülEünαElhiropticülElhürüctμrizütionEoπEnnonμsEmμrivμαEπromE
MRNR˛–R}üntoninE−yEnxpμrimμntEünαEThμorySEJournaliofiOrganiciChemistryQE2016QEaVQEYZaaR[UU 4.2 10

87
}ynthμsisEoπE˛…ERxxoRkriαgμαErronMrrrNETμtrüphμnylporphyrinR}pücμrRwitroxiαμEmimμrsEünαEthμirE
}tructurülEünαEmynümicsElhürüctμrizütionE−yEusingEny{EünαEvmE}imulütionsSEChemistryi-iAiEuropeani
JournalQE2019QEWZQEWZa[RWZb[

4.8 9

86 jE}impliπiμαE}pinRolipETimμRmμpμnαμntEmμnsityEounctionülEThμoryEjpproüchEπorEthμEnlμctronicE
nxcitütionE}pμctrüEoπE“μryEuürgμEmirüαicülsSEJournaliofiPhysicaliChemistryiAQE2019QEVWXQEZaVZRZaWZ 2.8 9

85 ’nimolμculürEαμcompositionEpüthwüysEoπEnμgütivμlyEchürgμαEnitrilμsE−yEü−EinitioEmolμculürE
αynümicsSEPhysicaliChemistryiChemicaliPhysicsQE2016QEVaQEXVUV]RXVUW[ 3.6 9

84 rnπluμncingEthμE}μlπR}ortingEkμhüviorEoπE[WSWßyürücyclophünμRküsμαEuigünαsE−yErntroαucingE
rsostructurülEkinαingEvotiπsSEChemistryi-iAiEuropeaniJournalQE2020QEW[QEXXXZRXXY] 4.8 9

83 qμtμro−iπunctionülE{otüxünμsEπorEjsymmμtricElütülysisSEAngewandteiChemieQE2020QEVXWQEZVYURZVYZ 3.6 9

82 lhirülEmi−μnzopμntülμnμRküsμαElonjugütμαEwünohoopsEthroughE}tμrμosμlμctivμE}ynthμsisSE
AngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2021QE[UQEVU[aURVU[ab 16.4 9

81 }trongEnviαμncμEoπEüEyhosphünoxylElomplμxcEoormütionQEkonαingQEünαE{μüctivityEoπEuigütμαE
yhosphorusEjnüloguμsEoπEwitroxiαμsSEAngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2016QEZZQEVYYXbRVYYYX 16.4 9

80 lomprμhμnsivμEkμnchmürkE}tuαyEonEthμElülculütionEoπE}iEwv{ElhμmicülE}hiπtsSEInorganiciChemistryQE
2021QE[UQEW]WRWaZ 5.1 9

79 lomputμrchμmiμcEαüsE}chicksülEüktuμllμrEvμthoαμnEunαEzukˆ…nπtigμEqμrüusπorαμrungμnSE
AngewandteiChemieQE2018QEVXUQEYWYVRYWYa 3.6 9

78 yulsμαEny{EmipolürE}pμctroscopyEunαμrEthμEkrμükαownEoπEthμEqighRoiμlαEjpproximütioncEThμE
qighR}pinErronMrrrNElüsμSEChemistryi-iAiEuropeaniJournalQE2019QEWZQEaaWURaaWa 4.8 8

77 mynümicE}tructurülEnππμctsEonEthμE}μconαRqürmonicEpμnμrütionEoπETryptophünμR{ichEyμptiαμsEünαE
prümiciαinEjSEJournaliofiPhysicaliChemistryiBQE2020QEVWYQEWZ[aRWZ]a 3.4 8

76
xnEthμEhyαrogμnEüctivütionE−yEπrustrütμαEuμwisEpüirsEinEthμEsoliαEstütμcE−μnchmürkEstuαiμsEünαE
thμorμticülEinsightsSEPhilosophicaliTransactionsiSeriesiAyiMathematicalyiPhysicalyiandiEngineeringi
SciencesQE2017QEX]ZQE

3 8

75 }ynthμsisQElhirülE{μsolutionQEünαEj−solutμElonπigurütionEoπEounctionülizμαETrˆ¶gμrâ��sEküsμE
mμrivütivμscEyürtErrrSESynthesisQE2015QEY]QEXVVaRXVXW 2.9 8

74 qoryRjssistμαE}inglμElRoEkonαEjctivütionEoπETriπluoromμthylEtμtonμsEusingE“isi−lμRuightE
yhotorμαoxElütülysisSEAngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2021QE 16.4 8
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73 nππiciμntEstructurülEünαEμnμrgμticEscrμμningEoπEπullμrμnμEμncüpsulütionEinEüElürgμEsuprümolμculürE
αou−lμEαμckμrEmücrocyclμSEJournaliofitheiSerbianiChemicaliSocietyQE2019QEaYQEaX]RaYY 0.9 8

72 xxiαütionE’nαμrE{μαuctivμElonαitionscEoromEkμnzylicEnthμrsEtoEjcμtülsEwithEyμrπμctE
jtomRnconomyE−yETitünocμnμMrrrNElütülysisSEAngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2021QE[UQEZYaWRZYaa16.4 8

71 trünsRcisElRyαRlErμürrüngμmμntEinEhμmichμlütμsSEDaltoniTransactionsQE2017QEY[QEaVWZRaVX] 4.3 7

70 }wWE{μüctionsEütETμrtiüryElür−onElμntμrsEinEnpoxiαμsSEAngewandteiChemieQE2017QEVWbQEbaZVRbaZY 3.6 7

69 rnαirμctEsynthμsisEoπEüEpüirEoπEπormülEmμthünμEüctivütionEproαuctsEütEüEphosphünμT−orünμE
πrustrütμαEuμwisEpüirSEDaltoniTransactionsQE2016QEYZQEVbWXURVbWXX 4.3 7

68 ThμrmoαynümicsEoπEqPTqâ�¢Tqâ��Tμâ��ETrünsπμrEπromE[lp“MlxNXqßâ��cElompürisonsEtoEthμErsoμlμctronicE
lplrMlxNXqSEOrganometallicsQE2019QEXaQEYXVbRYXWa 3.8 7

67 ZuEâ��oirstRyrinciplμsâ��RkμrμchnungμnEvonEnlμktronμnstoˆ�RinαuziμrtμnEvüssμnspμktrμnEvonE
volμkˆ…lμnSEAngewandteiChemieQE2013QEVWZQE[YW[R[YXX 3.6 7

66 oromEzlnrv}EtoEzlxv}cEjEToolEtoE{outinμlyElülculütμElrmEvüssE}pμctrüE’singEvolμculürE
mynümicsSEJournaliofitheiAmericaniSocietyiforiMassiSpectrometryQE2021QEXWQEV]XZRV]ZV 3.5 7

65 kμnchmürkingEuonαonEαispμrsionEcorrμctμαEαμnsityEπunctionülEthμoryEπorEnoncovülμntEionRˇ�E
intμrüctionsSEPhysicaliChemistryiChemicaliPhysicsQE2021QEWXQEVV[XZRVV[Ya 3.6 7

64
ylvR{xt}EπorEthμEmμscriptionEoπElhürgμRTrünsπμrE}tütμsEinE}olutioncE}inglμtRTriplμtEpüpsEwithE
lhμmicülEjccurücyEπromExpμnR}hμllEtohnR}hümE{μüctionRoiμlαElülculütionsSEJournaliofiPhysicali
ChemistryiLettersQE2021QEVWQEaY]URaYaU

6.4 7

63
loopμrütivμExrgünocütülysiscEjE}ystμmüticErnvμstigütionEoπElovülμntlyEuinkμαExrgünophosphoricE
jciαsEπorEthμE}tμrμosμlμctivμETrünsπμrEqyαrogμnütionEoπEzuinolinμsSEEuropeaniJournaliofiOrganici
ChemistryQE2019QEWUVbQEZVbURZVbZ

3.2 6

62 {μvisitingEconπormütionsEoπEmμthylElüctütμEinEwütμrEünαEmμthünolSEJournaliofiChemicaliPhysicsQE
2021QEVZZQEUWYZU] 3.9 6

61 orustrütμαEuμwisEyüirElütülyzμαE{μαuctionEoπElür−onEmioxiαμE’singEqyαro−orünμscEwμwEmoTE
vμchünisticErnsightsSEChemCatChemQE2020QEVWQEX[Z[RX[[U 5.2 6

60 tütülytischμEmiπunktionülisiμrungEvonEnichtüktiviμrtμnEjlkμnμnEmitErμüktionstrˆ⁄gμmE
qμxümμthylαisilünEαurchEwμu−ilαungEvonE}ilyliumionμnSEAngewandteiChemieQE2019QEVXVQEV]Y[aRV]Y]W 3.6 5

59 korünμRlütülyzμαEqyαrogμnütionEoπETμrtiüryEjmiαμsEjctivütμαE−yExxülylElhloriαμcEmoTEvμchünisticE
rnsightsSEEuropeaniJournaliofiOrganiciChemistryQE2019QEWUVbQEY[UbRY[VW 3.2 5

58 jcylütionE{μüctionsEoπEmi−μnzoR]Rphosphünor−ornüαiμnμcEmoTEvμchünisticErnsightsSEChemistryOpen
QE2019QEaQEaU]RaVU 2.3 5

57
jrμEoullyElonjugütμαEnxpünαμαErnαμnoπluorμnμsEjnüloguμsEünαEmiinαμno[ßthiophμnμEmμrivütivμsE
mirüαicülshEjE}impliπiμαEM}pinRolipNETimμRmμpμnαμntEmμnsityEounctionülEThμoryE[M}oRNsTmRmoTßE
}tuαySEJournaliofiPhysicaliChemistryiAQE2019QEVWXQEbaWaRbaXb

2.8 5

56 lhμmistryEoπEThμrmüllyEpμnμrütμαETrünsiμntEyhosphünoxylElomplμxμsSEOrganometallicsQE2017QEX[QEWa]]RWaaX3.8 5
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55 jE’niπiμαE}trütμgyEπorEthμElhμmicüllyErntuitivμErntμrprμtütionEoπEvolμculürExpticülE{μsponsμE
yropμrtiμsSEJournaliofiChemicaliTheoryiandiComputationQE2020QEV[QE]]UbR]]WU 6.4 5

54 yμrspμctivμEonE}impliπiμαEzuüntumElhμmistryEvμthoαsEπorEnxcitμαE}tütμsEünαE{μsponsμE
yropμrtiμsSEJournaliofiPhysicaliChemistryiAQE2021QEVWZQEXaYVRXaZV 2.8 5

53 nππiciμntEzuüntumRlhμmicülElülculütionsEoπEjciαEmissociütionElonstüntsEπromEorμμRnnμrgyE
{μlütionshipsSEJournaliofiPhysicaliChemistryiAQE2021QEVWZQEZ[aVRZ[bW 2.8 5

52 xxiαütionE’nαμrE{μαuctivμElonαitionscEoromEkμnzylicEnthμrsEtoEjcμtülsEwithEyμrπμctE
jtomRnconomyE−yETitünocμnμMrrrNElütülysisSEAngewandteiChemieQE2021QEVXXQEZZYWRZZYa 3.6 5

51 qyαrogμnütionEoπE}μconαüryEjmiαμsEusingEyhosphünμExxiαμEünαEorustrütμαEuμwisEyüirElütülysisSE
Chemistryi-iAiEuropeaniJournalQE2021QEW]QEVYV]bRVYVaX 4.8 5

50 }türkμrEqinwμisEüuπEμinμnEyhosphünoxylkomplμxcEkilαungQEkinαungEunαE{μüktivitˆ⁄tE
komplμxgμ−unαμnμrEyRjnülogüEvonEwitroxiαμnSEAngewandteiChemieQE2016QEVWaQEVY[ZYRVY[Za 3.6 4

49 lomputμrRüiαμαEsimulütionEoπEinπrürμαEspμctrüEoπEμthünolEconπormütionsEinEgüsQEliquiαEünαEinElllE
solutionSEJournaliofiComputationaliChemistryQE2021QE 3.5 4

48 TitünocμnμRlütülyzμαE[WPWßElycloüααitionEoπEkisμnonμsEünαElompürisonEwithEyhotorμαoxElütülysisE
ünαEnstü−lishμαEvμthoαsSEAngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2021QE[UQEVYXXbRVYXYY 16.4 4

47 yrμαictingEthμEvüssE}pμctrüEoπEnnvironmμntülEyollutüntsE’singElomputütionülElhμmistrycEjElüsμE
}tuαyEünαElriticülEnvüluütionSEJournaliofitheiAmericaniSocietyiforiMassiSpectrometryQE2021QEXWQEVZUaRVZVa3.5 4

46
lommμntEonEGThμEwüturμEoπElhülcogμnRkonαingRTypμETμlluriumRwitrogμnErntμrüctionsGcEoixingEthμE
mμscriptionEoπEoinitμRTμmpμrüturμEnππμctsE{μstorμsEthμEjgrμμmμntEkμtwμμnEnxpμrimμntEünαE
ThμorySEAngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2021QE[UQEVXVYYRVXVYb

16.4 4

45 oücilμE}ynthμsisEoπElyüniαμEünαErsocyüniαμsEπromElxSEAngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE
2021QE[UQEV[b[ZRV[b[b 16.4 4

44 [lli}iqßcEyürμntE}ilüαoαμcühμαrünμEwithEnnαohμαrülElhloriαμEronSEJournaliofitheiAmericani
ChemicaliSocietyQE2021QEVYXQEVUa[ZRVUa]V 16.4 4

43 wonRcovülμntE}tü−ilizütionEinETrünsitionEvμtülEloorαinütionEünαExrgünomμtüllicElomplμxμsE2016QEVVZRVYX 4

42 {μαuktionEvonEyhosphünoxiαμnEmitExxülylchloriαEunαE”üssμrstoππQEvμrmittμltEαurchEμinE
μlμktrophilμsEyhosphoniumkütionSEAngewandteiChemieQE2018QEVXUQEVZY]XRVZY][ 3.6 4

41 {μüctionsEoπEüEmilithiomμthünμEwithElxEünαEwExcEjnEjvμnuμEtoEünEjnionicEtμtμnμEünαEüE
qμxüπunctionülizμαEkμnzμnμSEAngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2021QE[UQEWZWaVRWZWaZ 16.4 4

40 mispμrsionEcorrμctμαEr}ljwE−üsμαEglo−ülEhy−riαEπunctionülscEr}ljwhQEr}ljwUQEünαEr}ljwZUSSE
JournaliofiChemicaliPhysicsQE2022QEVZ[QEVXYVUZ 3.9 4

39
kuilαingEupE}trüinEinExnμE}tμpcE}ynthμsisEoπEünEnαgμRousμαEmou−lμE}ilücyclo−utμnμEπromEünE
nxtμnsivμlyETrichlorosilylütμαEkutüαiμnμEmiünionSEAngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2020QE
ZbQEV[VaVRV[Va]

16.4 3

38 }ynthμsisEoπEVQXRjminoEjlcoholsE−yEqyαroxyRmirμctμαEjziriαinütionEünαEjziriαinμEqyαrosilylütionSE
AngewandteiChemieQE2018QEVXUQEVX]V[RVX]WU 3.6 3
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37 nxtμnsionEoπEthμEμlμmμntEpürümμtμrEsμtEπorEultrüRπüstEμxcitütionEspμctrüEcülculütionEMsTmjRxTkNSE
MoleculariPhysicsQE2019QEVV]QEVVUYRVVV[ 1.7 3

36 jutomütμαEzuüntumElhμmistryRküsμαElülculütionEoπExpticülE{otütionEπorEuürgμEolμxi−lμE
volμculμsSEJournaliofiOrganiciChemistryQE2021QEa[QEVZZWWRVZZXV 4.2 3

35 koronRlütülyzμαEqyαroürylütionEoπEVQXRmiμnμsEwithEjrylüminμsSEOrganiciLettersQE2021QEWXQEabZWRabZ] 6.2 3

34 wünopüttμrnsEoπEmolμculürEspokμαEwhμμlsEüsEgiüntEhomologuμsEoπE−μnzμnμEtricür−oxylicEüciαsSE
ChemicaliScienceQE2021QEVWQEbXZWRbXZa 9.4 3

33 jciαRlütülyzμαE{μürrüngμmμntsEoπEXRjryloxirünμRWRlür−oxümiαμscEwovμlEmoTEvμchünisticErnsightsSE
ChemistryOpenQE2020QEbQE]YXR]Y] 2.3 2

32 }toichiomμtricEünαEcütülyticEisomμrizütionEoπEülkμnyl−orünμsEusingE−ulkyEuμwisE−üsμsSEChemicali
CommunicationsQE2017QEZXQEbYZaRbY[V 5.8 2

31 wünoscülμEˇ�RconjugütμαElüααμrsSENatureiCommunicationsQE2021QEVWQE[[VY 17.4 2

30 jEpμnμrüllyEjpplicü−lμEjtomicRlhürgμEmμpμnαμntEuonαonEmispμrsionElorrμctionE}chμmμ 2

29 }μlμctivμElütülyticEorustrütμαEuμwisEyüirEqyαrogμnütionEoπElxEinEthμEyrμsμncμEoπE}ilylhüliαμsSE
AngewandteiChemiei-iInternationaliEditionQE2021QE[UQEWZ]]VRWZ]]Z 16.4 2

28
lommμntEonEâ��ThμEwüturμEoπElhülcogμnRkonαingRTypμETμlluriumâ��witrogμnErntμrüctionsâ��cEoixingEthμE
mμscriptionEoπEoinitμRTμmpμrüturμEnππμctsE{μstorμsEthμEjgrμμmμntEkμtwμμnEnxpμrimμntEünαE
ThμorySEAngewandteiChemieQE2021QEVXXQEVXWZWRVXWZ]

3.6 2

27 uijlqYRcütülyzμαErminμEqyαrogμnütionEwithEmihyαrogμncEwμwEmoTEvμchünisticErnsightsSE
ChemCatChemQE2021QEVXQEXYUVRXYUY 5.2 2

26 oücilμE}ynthμsisEoπElyüniαμEünαErsocyüniαμsEπromElxSEAngewandteiChemieQE2021QEVXXQEV]VUWRV]VU[ 3.6 2

25 vμchünisticErnsightsEπorEmimμthylE}ulπoxiαμElütülyzμαEjromüticElhlorinütionE{μüctionsSE
ChemCatChemQE2021QEVXQEWU]RWVV 5.2 2

24 vμchünisticErnsightsEπorEwitromμthünμEjctivütionEintoE{μüctivμEwitrogμnütingE{μügμntsSE
ChemCatChemQE2021QEVXQEWVXWRWVX] 5.2 2

23 vμchünisticErnsightsEπorEjciαRcütülyzμαE{μürrüngμmμntEoπEzuinoxülinRWRonμEwithEmiüminμEünαE
nnüminμSEChemCatChemQE2021QEVXQEVZUXRVZUa 5.2 2

22 jllRjtomEzuüntumEvμchünicülElülculütionEoπEthμE}μconαRqürmonicEpμnμrütionEoπEoluorμscμntE
yrotμinsSEJournaliofiPhysicaliChemistryiLettersQE2021QEVWQEb[aYRb[bU 6.4 2

21
}ynthμsisEünαEvμchünisticErnsightsEoπEthμEoormütionEoπEXRqyαroxyquinolinRWRonμsEincluαingE
“iriαicütinEπromEWRlhloroRQXRαiüryloxirünμRWRcür−oxümiαμsEunαμrEjciαRlütülyzμαE{μürrüngμmμntsSE
JournaliofiOrganiciChemistryQE2021QEa[QEVXZVYRVXZXY

4.2 2

20 zuüntumElhμmicülElülculütionEünαEnvüluütionEoπEyürtitionEloμππiciμntsEπorEllüssicülEünαEnmμrgingE
nnvironmμntüllyE{μlμvüntExrgünicElompounαsSSEEnvironmentaliScienceiramp;iTechnologyQE2021QE 10.3 2

(2021-2019)
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19
mμsigningEüE}olutionR}tü−lμEmistünnμnμcEThμEmμcisivμE{olμEoπEuonαonEmispμrsionEnππμctsEinEthμE
}tructurμEünαEyropμrtiμsEoπE{}nMlqRWQYQ[RlyN}EMlyEfElyclohμxylNSSEJournaliofitheiAmericaniChemicali
SocietyQE2021QEVYXQEWVY]aRWVYaX

16.4 2

18 }tructurülEünαElonπormütionülE}tuαiμsEonElür−oxümiαμsEoπEZQ[RmiüminourücilsRyrμcursorsEoπE
kiologicüllyEjctivμE•ünthinμEmμrivütivμsSEMoleculesQE2019QEWYQE 4.8 1

17 kuilαingEupE}trüinEinExnμE}tμpcE}ynthμsisEoπEünEnαgμRousμαEmou−lμE}ilücyclo−utμnμEπromEünE
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