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783 TowürdDrΔψπübψΔDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDmΔtβodsDwπtβoutDüdσustübψΔDpürümΔtΔrsaDTβΔDwilTDmodΔψRD
JournalbofbChemicalbPhysicsPD1999PDUUTPDZUY]QZU[T 3.9 11214

782 xuüntumDjüψ−uψütπonDoΨDtoψΔ−uψürDlnΔrαπΔsDündDlnΔrαyDnrüdπΔntsDπnDzoψutπonDbyDüDjondu−torD
zoψvΔntDtodΔψRDJournalbofbPhysicalbChemistrybAPD1998PDUTVPDU99YQVTTU 2.8 6761

781 lnΔrαπΔsPDstru−turΔsPDündDΔψΔ−tronπ−DpropΔrtπΔsDoΨDmoψΔ−uψΔsDπnDsoψutπonDwπtβDtβΔDjQwjtDsoψvütπonD
modΔψRDJournalbofbComputationalbChemistryPD2003PDVXPDZZ9Q]U 3.5 5805

780 hbDπnπtπoDstudyDoΨDsoψvütΔdDmoψΔ−uψΔsaDüDnΔwDπmpψΔmΔntütπonDoΨDtβΔDpoψürπzübψΔD−ontπnuumDmodΔψRD
ChemicalbPhysicsbLettersPD1996PDVYYPDWV[QWWY 2.5 2731

779
lx−βünαΔDΨun−tπonüψsDwπtβDπmprovΔdDψonαQrünαΔDbΔβüvπorDündDüdπübütπ−D−onnΔ−tπonDmΔtβodsD
wπtβoutDüdσustübψΔDpürümΔtΔrsaDTβΔDmw”DündDmw”Uw”DmodΔψsRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD1998PD
UT]PDZZXQZ[Y

3.9 2722

778 hDnΔwDdΔΨπnπtπonDoΨD−üvπtπΔsDΨorDtβΔD−omputütπonDoΨDsoψvütπonDΨrΔΔDΔnΔrαπΔsDbyDtβΔDpoψürπzübψΔD
−ontπnuumDmodΔψRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD1997PDUT[PDWVUTQWVVU 3.9 2065

777 uΔwDdΔvΔψopmΔntsDπnDtβΔDpoψürπzübψΔD−ontπnuumDmodΔψDΨorDquüntumDmΔ−βünπ−üψDündD−ψüssπ−üψD
−üψ−uψütπonsDonDmoψΔ−uψΔsDπnDsoψutπonRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2002PDUU[PDXWQYX 3.9 2048

776 TπmΔQdΔpΔndΔntDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDtβΔoryDΨorDmoψΔ−uψΔsDπnDψπquπdDsoψutπonsRDJournalbofbChemicalb
PhysicsPD2001PDUUYPDX[T]QX[U[ 3.9 1663

775 nΔomΔtryDoptπmπzütπonDoΨDmoψΔ−uψürDstru−turΔsDπnDsoψutπonDbyDtβΔDpoψürπzübψΔD−ontπnuumDmodΔψRD
JournalbofbComputationalbChemistryPD1998PDU9PDXTXQXU[ 3.5 1446

774 hbDπnπtπoDstudyDoΨDπonπ−DsoψutπonsDbyDüDpoψürπzübψΔD−ontπnuumDdπΔψΔ−trπ−DmodΔψRDChemicalbPhysicsb
LettersPD1998PDV]ZPDVYWQVZT 2.5 1350

773 hnβürmonπ−DvπbrütπonüψDpropΔrtπΔsDbyDüDΨuψψyDüutomütΔdDsΔ−ondQordΔrDpΔrturbütπvΔDüpproü−βRD
JournalbofbChemicalbPhysicsPD2005PDUVVPDUXUT] 3.9 1183

772
nΔomΔtrπΔsDündDpropΔrtπΔsDoΨDΔx−πtΔdDstütΔsDπnDtβΔDαüsDpβüsΔDündDπnDsoψutπonaDtβΔoryDündD
üppψπ−ütπonDoΨDüDtπmΔQdΔpΔndΔntDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDtβΔoryDpoψürπzübψΔD−ontπnuumDmodΔψRDJournalbofb
ChemicalbPhysicsPD2006PDUVXPD9XUT[

3.9 989

771 h−−urütΔDΔx−πtütπonDΔnΔrαπΔsDΨromDtπmΔQdΔpΔndΔntDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDtβΔoryaDhssΔssπnαDtβΔDwilTD
modΔψRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD1999PDUUUPDV]]9QV]99 3.9 592

770 hDstütΔQspΔ−πΨπ−DpoψürπzübψΔD−ontπnuumDmodΔψDtπmΔDdΔpΔndΔntDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDtβΔoryDmΔtβodDΨorD
Δx−πtΔdDstütΔD−üψ−uψütπonsDπnDsoψutπonRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2006PDUVYPDTYXUTW 3.9 586

769 yoψΔDündDΔΨΨΔ−tπvΔDtrΔütmΔntDoΨDdπspΔrsπvΔDΨor−ΔsDπnDmütΔrπüψsaDwoψyΔtβyψΔnΔDündDαrüpβπtΔD−rystüψsD
üsDtΔstD−üsΔsRDJournalbofbComputationalbChemistryPD2009PDWTPD9WXQ9 3.5 549

768 “πbrütπonüψDzΔroQpoπntDΔnΔrαπΔsDündDtβΔrmodynümπ−DΨun−tπonsDbΔyondDtβΔDβürmonπ−DüpproxπmütπonRD
JournalbofbChemicalbPhysicsPD2004PDUVTPDWTY9QZY 3.9 455

767
lΨΨΔ−tπvΔDmΔtβodDΨorDtβΔD−omputütπonDoΨDoptπ−üψDspΔ−trüDoΨDψürαΔDmoψΔ−uψΔsDütDΨπnπtΔDtΔmpΔrüturΔD
πn−ψudπnαDtβΔDkus−βπnsφyDündDoΔrzbΔrαQTΔψψΔrDΔΨΨΔ−taDtβΔDxxDbündDoΨDporpβyrπnDüsDüD−üsΔDstudyRD
JournalbofbChemicalbPhysicsPD2008PDUV]PDVVXWUU

3.9 418
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766 lΨΨΔ−tπvΔDmΔtβodDtoD−omputΔDmrün−φQjondonDπntΔαrüψsDΨorDoptπ−üψDspΔ−trüDoΨDψürαΔDmoψΔ−uψΔsDπnD
soψutπonRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2007PDUVZPDT]XYT9 3.9 398

765
TowürdDΔΨΨΔ−tπvΔDündDrΔψπübψΔDΨψuorΔs−Δn−ΔDΔnΔrαπΔsDπnDsoψutπonDbyDüDnΔwDstütΔDspΔ−πΨπ−DpoψürπzübψΔD
−ontπnuumDmodΔψDtπmΔDdΔpΔndΔntDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDtβΔoryDüpproü−βRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD
2007PDUV[PDT[XYTX

3.9 384

764 yΔ−ΔntDhdvün−ΔsDπnDtβΔDkΔs−rπptπonDoΨDzoψvΔntDlΨΨΔ−tsDwπtβDtβΔDwoψürπzübψΔDjontπnuumDtodΔψRD
AdvancesbinbQuantumbChemistryPD1998PDWVPDVV[QVZU 1.4 373

763 zoψvΔntDΔΨΨΔ−tDonDvΔrtπ−üψDΔψΔ−tronπ−DtrünsπtπonsDbyDtβΔDpoψürπzübψΔD−ontπnuumDmodΔψRDJournalbofb
ChemicalbPhysicsPD2000PDUUVPDVXV[QVXWY 3.9 358

762 muψψyDpntΔαrütΔdDhpproü−βDtoDjomputΔD“πbrütπonüψψyDyΔsoψvΔdDvptπ−üψDzpΔ−trüaDmromDzmüψψD
toψΔ−uψΔsDtoDtü−rosystΔmsRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2009PDYPDYXTQYX 6.4 353

761 TrünsvΔrsΔDpoψürπsütπonDoΨDquürφsDπnDβüdronsRDPhysicsbReportsPD2002PDWY9PDUQUZ] 27.7 343

760
zπnαψΔtDΔx−πtΔdQstütΔDbΔβüvπorDoΨDurü−πψDündDtβymπnΔDπnDüquΔousDsoψutπonaDüD−ombπnΔdDΔxpΔrπmΔntüψD
ündD−omputütπonüψDstudyDoΨDUUDurü−πψDdΔrπvütπvΔsRDJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD2006PD
UV]PDZT[QU9

16.4 336

759 muψψyDünβürmonπ−DpyDündDyümünDspΔ−trüDoΨDmΔdπumQsπzΔDmoψΔ−uψürDsystΔmsaDü−−urü−yDündD
πntΔrprΔtütπonRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2014PDUZPDU[Y9Q][ 3.6 308

758 pntΔrpψüyDoΨDΔψΔ−tronπ−PDΔnvπronmΔntüψPDündDvπbrütπonüψDΔΨΨΔ−tsDπnDdΔtΔrmπnπnαDtβΔDβypΔrΨπnΔD
−oupψπnαD−onstüntsDoΨDorαünπ−DΨrΔΔDrüdπ−üψsRDChemicalbReviewsPD2004PDUTXPDUVWUQYX 68.1 298

757 woψürπzübψΔDdπΔψΔ−trπ−DmodΔψDoΨDsoψvütπonDwπtβDπn−ψusπonDoΨD−βürαΔDpΔnΔtrütπonDΔΨΨΔ−tsRDJournalbofb
ChemicalbPhysicsPD2001PDUUXPDYZ9UQY[TU 3.9 284

756 lΨΨΔ−tπvΔDmΔtβodDtoD−omputΔDvπbrütπonüψψyDrΔsoψvΔdDoptπ−üψDspΔ−trüDoΨDψürαΔDmoψΔ−uψΔsDütDΨπnπtΔD
tΔmpΔrüturΔDπnDtβΔDαüsDpβüsΔDündDπnDsoψutπonRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2007PDUVZPDU]XUTV 3.9 271

755
hDsΔ−ondQordΔrDpΔrturbütπonDtβΔoryDroutΔDtoDvπbrütπonüψDüvΔrüαΔsDündDtrünsπtπonDpropΔrtπΔsDoΨD
moψΔ−uψΔsaDαΔnΔrüψDΨormuψütπonDündDüppψπ−ütπonDtoDπnΨrürΔdDündDvπbrütπonüψD−πr−uψürDdπ−βroπsmD
spΔ−tros−opπΔsRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2012PDUWZPDUVXUT]

3.9 266

754 tüαnΔtπ−D−oupψπnαDπnDbπrüdπ−üψsPDbπnu−ψΔürD−ompψΔxΔsDündDwπdΔQαüpDπnsuψütorsaDüDsurvΔyDoΨDübDπnπtπoD
wüvΔDΨun−tπonDündDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDtβΔoryDüpproü−βΔsRDTheoreticalbChemistrybAccountsPD2000PDUTXPDVZYQV[V1.9 253

753 nΔnΔrüψDTπmΔDkΔpΔndΔntDhpproü−βDtoD“πbronπ−DzpΔ−tros−opyDpn−ψudπnαDmrün−φQjondonPD
oΔrzbΔrαQTΔψψΔrPDündDkus−βπnsφyDlΨΨΔ−tsRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2013PD9PDXT9[QUUY6.4 235

752 TowürdD−βΔmπ−üψDü−−urü−yDπnDtβΔD−omputütπonDoΨDutyDsβπΔψdπnαsaDtβΔDwilTDmodΔψRDChemicalbPhysicsb
LettersPD1998PDV9]PDUUWQUU9 2.5 226

751 nΔnΔrüψDhpproü−βDtoDjomputΔD“πbrütπonüψψyDyΔsoψvΔdDvnΔQwβotonDlψΔ−tronπ−DzpΔ−trüRDJournalbofb
ChemicalbTheorybandbComputationPD2010PDZPDUVYZQUV[X 6.4 225

750
oürmonπ−DündDhnβürmonπ−D“πbrütπonüψDmrΔquΔn−yDjüψ−uψütπonsDwπtβDtβΔDkoubψΔQoybrπdDiVws—wD
tΔtβodaDhnüψytπ−DzΔ−ondDkΔrπvütπvΔsDündDiΔn−βmürφDztudπΔsRDJournalbofbChemicalbTheorybandb
ComputationPD2010PDZPDVUUYQVY

6.4 220

749 zpπnDdΔnsπtyDπnDüDnπtronyψDnπtroxπdΔDΨrΔΔDrüdπ−üψRDwoψürπzΔdDnΔutronDdπΨΨrü−tπonDπnvΔstπαütπonDündDübD
πnπtπoD−üψ−uψütπonsRDJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD1994PDUUZPDVTU9QVTV[ 16.4 207

(1994-2007)
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748 kΔnsπtyDmun−tπonüψDjüψ−uψütπonsDoΨDtüαnΔtπ−Dlx−βünαΔDpntΔrü−tπonsDπnDwoψynu−ψΔürDTrünsπtπonDtΔtüψD
jompψΔxΔsRDInorganicbChemistryPD1997PDWZPDYTVVQYTWT 5.1 203

747 hnüψytπ−üψDsΔ−ondDdΔrπvütπvΔsDoΨDtβΔDΨrΔΔDΔnΔrαyDπnDsoψutπonDbyDpoψürπzübψΔD−ontπnuumDmodΔψsRD
JournalbofbChemicalbPhysicsPD1998PDUT9PDZVXZQZVYX 3.9 203

746 nΔnΔrüψDwΔrturbütπvΔDhpproü−βDΨorDzpΔ−tros−opyPDTβΔrmodynümπ−sPDündDrπnΔtπ−saDtΔtβodoψoαπ−üψD
iü−φαroundDündDiΔn−βmürφDztudπΔsRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2012PD]PDUTUYQWZ 6.4 202

745 kΔvΔψopmΔntDündD“üψπdütπonDoΨDtβΔDiWs—wSuT[kDjomputütπonüψDtodΔψDΨorDztru−turüψDwürümΔtΔrD
ündDtüαnΔtπ−DTΔnsorsDoΨDsürαΔDmrΔΔDyüdπ−üψsRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2008PDXPD[YUQZX6.4 202

744 wrotonDtrünsΨΔrDπnDtβΔDαroundDündDψowΔstDΔx−πtΔdDstütΔsDoΨDmüψonüψdΔβydΔaDhD−ompürütπvΔDdΔnsπtyD
Ψun−tπonüψDündDpostQoürtrΔΔâ��mo−φDstudyRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD1996PDUTYPDUUTT[QUUTU9 3.9 201

743 hDTkkmTDstudyDoΨDtβΔDΔψΔ−tronπ−DspΔ−trumDoΨDsQtΔtrüzπnΔDπnDtβΔDαüsQpβüsΔDündDπnDüquΔousDsoψutπonRD
ChemicalbPhysicsbLettersPD2000PDWWTPDUYVQUZT 2.5 186

742 wrΔdπ−tπonDoΨDtβΔDprüDoΨDjürboxyψπ−Dh−πdsD’sπnαDtβΔDübDpnπtπoDjontπnuumQzoψvütπonDtodΔψD
wjtQ’homRDJournalbofbPhysicalbChemistrybAPD1998PDUTVPDZ[TZQZ[UV 2.8 185

741 kΔvΔψopmΔntDündDvüψπdütπonDoΨDrΔψπübψΔDquüntumDmΔ−βünπ−üψDüpproü−βΔsDΨorDtβΔDstudyDoΨDΨrΔΔD
rüdπ−üψsDπnDsoψutπonRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD1996PDUTYPDUUTZTQUUTZ[ 3.9 182

740 jonΨormütπonDoΨDpψΔπonomΔrsDoΨDRüψpβüRQümπnoπsobutyrπ−Dü−πdRDMacromoleculesPD1985PDU]PD]9YQ9TV 5.5 178

739 hbsorptπonDündDΨψuorΔs−Δn−ΔDspΔ−trüDoΨDurü−πψDπnDtβΔDαüsDpβüsΔDündDπnDüquΔousDsoψutπonaDüDTkQkmTD
quüntumDmΔ−βünπ−üψDstudyRDJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD2004PDUVZPDUXWVTQU 16.4 172

738 hbsoψutΔDprüDdΔtΔrmπnütπonDΨorD−ürboxyψπ−Dü−πdsDusπnαDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDtβΔoryDündDtβΔDpoψürπzübψΔD
−ontπnuumDmodΔψRDChemicalbPhysicsbLettersPD2003PDW[WPDXUUQXUY 2.5 168

737 “πbrütπonüψD−omputütπonsDbΔyondDtβΔDβürmonπ−DüpproxπmütπonaDpΔrΨormün−ΔsDoΨDtβΔDiWs—wDdΔnsπtyD
Ψun−tπonüψDΨorDsΔmπrπαπdDmoψΔ−uψΔsRDJournalbofbComputationalbChemistryPD2005PDVZPDW]XQ] 3.5 168

736 hDTβΔorΔtπ−üψDpnvΔstπαütπonDoΨDtβΔDnroundDündDlx−πtΔdDztütΔsDoΨDzΔψΔ−tΔdDyuDündDvsDwoψypyrπdyψD
toψΔ−uψürDkyΔsRDJournalbofbPhysicalbChemistrybAPD2002PDUTZPDUUWYXQUUWZT 2.8 166

735 jonΨormütπonüψDbΔβüvπorDoΨDαüsΔousDαψy−πnΔDbyDüDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDüpproü−βRDJournalbofbChemicalb
PhysicsPD1995PDUTVPDWZXQW[T 3.9 162

734 hbDπnπtπoD−üψ−uψütπonsDoΨDübsorptπonDspΔ−trüDoΨDψürαΔDmoψΔ−uψΔsDπnDsoψutπonaD−oumürπnDjUYWRD
AngewandtebChemiebobInternationalbEditionPD2007PDXZPDXTYQ] 16.4 157

733 zΔpürütπonDbΔtwΔΔnDmüstDündDzψowDwoψürπzütπonsDπnDjontπnuumDzoψvütπonDtodΔψsRDJournalbofbPhysicalb
ChemistrybAPD2000PDUTXPDUTZUXQUTZVV 2.8 157

732
vnDtβΔDjüψ−uψütπonDündDtodΔψπnαDoΨDtüαnΔtπ−Dlx−βünαΔDpntΔrü−tπonsDπnD”ΔüφψyDiondΔdDzystΔmsaD
TβΔDjüsΔDoΨDtβΔDmΔrromüαnΔtπ−DjoppΔrLppMDJmαrbLVMQhzπdoDirπdαΔdDjompψΔxΔsRDInorganicbChemistryPD
1999PDW]PDU99ZQVTTX

5.1 154

731
oydroαΔnDündDβπαβΔrDsβΔψψD−ontrπbutπonsDπnD nVOPDuπVOPDündDjoVODüquΔousDsoψutπonsaDünD–QrüyD
übsorptπonDΨπnΔDstru−turΔDündDmoψΔ−uψürDdynümπ−sDstudyRDJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD
2002PDUVXPDU9Y]QZ[

16.4 153
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730 vnDtβΔDpΔrΨormün−ΔDoΨD−ontπnuumDsoψvütπonDmΔtβodsRDhD−ommΔntDonDF’nπvΔrsüψDüpproü−βΔsDtoD
soψvütπonDmodΔψπnαFRDAccountsbofbChemicalbResearchPD2009PDXVPDX]9Q9VbDdπs−ussπonDX9WQ[ 24.3 152

729 pntΔαrütΔdD−omputütπonüψDstrütΔαπΔsDΨorD’“SvπsDspΔ−trüDoΨDψürαΔDmoψΔ−uψΔsDπnDsoψutπonRDChemicalb
SocietybReviewsPD2007PDWZPDU[VXQWU 58.5 151

728 ztru−turΔPDtüαnΔtπ−DwropΔrtπΔsDündDyΔü−tπvπtπΔsDoΨDvpΔnQzβΔψψDzpΔ−πΔsDmromDkΔnsπtyDmun−tπonüψDündD
zΔψΨQjonsπstΔntDoybrπdDtΔtβodsRDRecentbAdvancesbinbComputationalPD1995PDV][QWWX 146

727 xuüntumDmΔ−βünπ−üψD−omputütπonsDündDspΔ−tros−opyaDΨromDsmüψψDrπαπdDmoψΔ−uψΔsDπnDtβΔDαüsDpβüsΔD
toDψürαΔDΨψΔxπbψΔDmoψΔ−uψΔsDπnDsoψutπonRDAccountsbofbChemicalbResearchPD2008PDXUPDZTYQUZ 24.3 142

726
zoψvΔntDΔΨΨΔ−tDonDtβΔDsπnαψΔtDΔx−πtΔdQstütΔDψπΨΔtπmΔsDoΨDnu−ψΔπ−Dü−πdDbüsΔsaDhD−omputütπonüψDstudyDoΨD
YQΨψuorourü−πψDündDurü−πψDπnDü−ΔtonπtrπψΔDündDwütΔrRDJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD2006PD
UV]PDUZWUVQVV

16.4 142

725 TrünsvΔrsΔQspπnDündDtrünsvΔrsΔQmomΔntumDΔΨΨΔ−tsDπnDβπαβQΔnΔrαyDpro−ΔssΔsRDProgressbinbParticleb
andbNuclearbPhysicsPD2010PDZYPDVZ[QWWW 10.6 140

724 hDdπrΔ−tDpro−ΔdurΔDΨorDtβΔDΔvüψuütπonDoΨDsoψvΔntDΔΨΨΔ−tsDπnDtjQzjmD−üψ−uψütπonsRDJournalbofbChemicalb
PhysicsPD1999PDUUUPDYV9YQYWTV 3.9 140

723 pn−ψusπonDoΨDoürtrΔΔâ��mo−φDΔx−βünαΔDπnDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDmΔtβodsRDoypΔrΨπnΔDstru−turΔDoΨDsΔ−ondD
rowDütomsDündDβydrπdΔsRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD1994PDUTUPDZ]WXQZ]W] 3.9 139

722 “üψπdütπonDoΨDsΔψΨQ−onsπstΔntDβybrπdDdΔnsπtyDΨun−tπonüψsDΨorDtβΔDstudyDoΨDstru−turüψDündDΔψΔ−tronπ−D
−βürü−tΔrπstπ−sDoΨDorαünπ−Dˇ�Drüdπ−üψsRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD1995PDUTVPDW]XQW9W 3.9 133

721 h−−urütΔD“πbrütπonüψDzpΔ−trüDoΨDsürαΔDtoψΔ−uψΔsDbyDkΔnsπtyDmun−tπonüψDjomputütπonsDbΔyondDtβΔD
oürmonπ−Dhpproxπmütπona´ DTβΔDjüsΔDoΨDhzübΔnzΔnΔsRDJournalbofbPhysicalbChemistrybAPD2004PDUT]PDXUXZQXUYT2.8 131

720 woψürπzübψΔDmor−ΔDmπΔψdsDündDwoψürπzübψΔDjontπnuumDtodΔψaDhDmψu−tuütπnαDjβürαΔsSwjtDhpproü−βRD
URDTβΔoryDündDpmpψΔmΔntütπonRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2011PD[PDW[UUQVX 6.4 126

719 pnΔxpΔnsπvΔDündDü−−urütΔDprΔdπ−tπonsDoΨDoptπ−üψDΔx−πtütπonsDπnDtrünsπtπonQmΔtüψD−ompψΔxΔsaDtβΔD
TkkmTSwilTDroutΔRDTheoreticalbChemistrybAccountsPD2000PDUTYPDUZ9QU[V 1.9 126

718
’ndΔrstündπnαDtβΔDroψΔDoΨDstΔrΔoΔψΔ−tronπ−DΔΨΨΔ−tsDπnDdΔtΔrmπnπnαD−oψψüαΔnDstübπψπtyRDURDhDquüntumD
mΔ−βünπ−üψDstudyDoΨDproψπnΔPDβydroxyproψπnΔPDündDΨψuoroproψπnΔDdπpΔptπdΔDünüψoαuΔsDπnDüquΔousD
soψutπonRDJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD2001PDUVWPDUVYZ]Q[[

16.4 125

717 pmpψΔmΔntütπonDündDvüψπdütπonDoΨDüDmuψtπQpurposΔDvπrtuüψDspΔ−tromΔtΔrDΨorDψürαΔDsystΔmsDπnD
−ompψΔxDΔnvπronmΔntsRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2012PDUXPDUVXTXQVV 3.6 122

716
pnΨψuΔn−ΔDoΨDbüsΔDstü−φπnαDonDΔx−πtΔdQstütΔDbΔβüvπorDoΨDpoψyüdΔnπnΔDπnDwütΔrPDbüsΔdDonD
tπmΔQdΔpΔndΔntDdΔnsπtyDΨun−tπonüψD−üψ−uψütπonsRDProceedingsbofbthebNationalbAcademybofbSciencesbofb
thebUnitedbStatesbofbAmericaPD2007PDUTXPD99WUQZ

11.5 119

715 wβysπ−üψψyDmotπvütΔdDdΔnsπtyDΨun−tπonüψsDwπtβDπmprovΔdDpΔrΨormün−ΔsaDTβΔDmodπΨπΔdD
wΔrdΔwâ��iurφΔâ��lrnzΔrβoΨDmodΔψRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2002PDUUZPDY9WWQY9XT 3.9 119

714 hDΨuψψyDüutomütΔdDπmpψΔmΔntütπonDoΨD“wTVDpnΨrürΔdDπntΔnsπtπΔsRDChemicalbPhysicsbLettersPD2010PDX9ZPDUY[QUZU2.5 118

713 ztru−turüψDrΔvπsπonDoΨD−ψusπünonΔDündD[QΔpπQ−ψusπünonΔDündDüntπQop“Dü−tπvπtyDoΨDpoψyπsoprΔnyψütΔdD
bΔnzopβΔnonΔsRDTetrahedronPD2005PDZUPD]VTZQ]VUU 2.4 116

(2005-2009)
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712
ztru−turΔDündD−onΨormütπonüψDbΔβüvπorDoΨDbπopoψymΔrsDbyDdΔnsπtyDΨun−tπonüψD−üψ−uψütπonsDΔmpψoyπnαD
pΔrπodπ−DboundüryD−ondπtπonsRDpRDTβΔD−üsΔDoΨDpoψyαψy−πnΔPDpoψyüψünπnΔPDündD
poψyQüψpβüQümπnoπsobutyrπ−Dü−πdDπnDvü−uoRDJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD2001PDUVWPDWWUUQVV

16.4 115

711 h−βπΔvπnαDψπnΔürQs−üψπnαD−omputütπonüψD−ostDΨorDtβΔDpoψürπzübψΔD−ontπnuumDmodΔψDoΨDsoψvütπonRD
TheoreticalbChemistrybAccountsPD2004PDUUUPD9TQUTT 1.9 112

710
h−−urütΔDoürmonπ−Shnβürmonπ−D“πbrütπonüψDmrΔquΔn−πΔsDΨorDvpΔnQzβΔψψDzystΔmsaDwΔrΨormün−ΔsDoΨD
tβΔDiWs—wSuT[kDtodΔψDΨorDzΔmπrπαπdDmrΔΔDyüdπ−üψsDiΔn−βmürφΔdDbyDjjzkLTMDjomputütπonsRD
JournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2010PDZPD]V]QW]

6.4 109

709 pntΔαrütΔdD−omputütπonüψDüpproü−βDtoDvπbrütπonüψψyDrΔsoψvΔdDΔψΔ−tronπ−DspΔ−trüaDünπsoψΔDüsDüDtΔstD
−üsΔRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2008PDUV]PDVXXUTY 3.9 109

708 h−−urütΔDündDΨΔüsπbψΔD−omputütπonsDoΨDstru−turüψDündDmüαnΔtπ−DpropΔrtπΔsDoΨDψürαΔDΨrΔΔDrüdπ−üψsaD
TβΔDwilTSuT[kDmodΔψRDChemicalbPhysicsbLettersPD2008PDXYXPDUW9QUXW 2.5 107

707 h−−urütΔDΔx−πtütπonDΔnΔrαπΔsDΨromDtπmΔQdΔpΔndΔntDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDtβΔoryaDüssΔssπnαDtβΔDwilTD
modΔψDΨorDorαünπ−DΨrΔΔDrüdπ−üψsRDChemicalbPhysicsbLettersPD1999PDWUXPDUYVQUY[ 2.5 106

706 h−−urü−yDündDpntΔrprΔtübπψπtyaDTβΔDkΔvπψDündDtβΔDooψyDnrüπψRDuΔwDyoutΔsDü−rossDvψdDioundürπΔsDπnD
jomputütπonüψDzpΔ−tros−opyRDChemicalbReviewsPD2019PDUU9PD]UWUQ]U9U 68.1 103

705 nüsQpβüsΔDΨormütπonDoΨDtβΔDprΔbπotπ−DmoψΔ−uψΔDΨormümπdΔaDπnsπαβtsDΨromDnΔwDquüntumD
−omputütπonsRDMonthlybNoticesbofbthebRoyalbAstronomicalbSociety:bLettersPD2015PDXYWPDsWUQsWY 4.3 103

704
h−−urütΔDstru−turΔPDtβΔrmodynümπ−DündDspΔ−tros−opπ−DpürümΔtΔrsDΨromDjjDündDjjSkmTDs−βΔmΔsaD
tβΔD−βüψψΔnαΔDoΨDtβΔD−onΨormütπonüψDΔquπψπbrπumDπnDαψy−πnΔRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD
2013PDUYPDUTT9XQUUU

3.6 102

703
zΔmπQΔxpΔrπmΔntüψDΔquπψπbrπumDstru−turΔDdΔtΔrmπnütπonsDbyDΔmpψoyπnαDiWs—wSzuzkDünβürmonπ−D
Ψor−ΔDΨπΔψdsaDvüψπdütπonDündDüppψπ−ütπonDtoDsΔmπrπαπdDorαünπ−DmoψΔ−uψΔsRDJournalbofbPhysicalbChemistryb
APD2015PDUU9PDVTY]Q]V

2.8 101

702
zoψvΔntDΔΨΨΔ−tsDonDtβΔD’“DLnDQQeDpπNMDündDutyDLUWjDündDU[vMDspΔ−trüDoΨDü−ΔtonΔDπnDüquΔousD
soψutπonRDhnDπntΔαrütΔdD−ürQpürrπnΔψψoDündDkmTSwjtDüpproü−βRDJournalbofbPhysicalbChemistrybBPD2005PD
UT9PDXXYQYW

3.4 101

701 sπnΔürDyΔsponsΔDTβΔoryDündDlψΔ−tronπ−DTrünsπtπonDlnΔrαπΔsDΨorDüDmuψψyDwoψürπzübψΔDxtSjψüssπ−üψD
oümπψtonπünRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2012PD]PDXUYWQZY 6.4 100

700
lx−πtΔdDstütΔsDdΔ−üyDoΨDtβΔDhQTDkuhaDhDwjtSTkQkmTDstudyDπnDüquΔousDsoψutπonDoΨDtβΔD
L9QmΔtβyψQüdΔnπnΔMLVMRLUQmΔtβyψQtβymπnΔMLVMDstü−φΔdDtΔtrümΔrRDJournalbofbthebAmericanbChemicalb
SocietyPD2009PDUWUPDUYVWVQXY

16.4 99

699 h−−urütΔDvπbrütπonüψDspΔ−trüDoΨDψürαΔDmoψΔ−uψΔsDbyDdΔnsπtyDΨun−tπonüψD−omputütπonsDbΔyondDtβΔD
βürmonπ−DüpproxπmütπonaDtβΔD−üsΔDoΨDurü−πψDündDVQtβπourü−πψRDChemicalbPhysicsbLettersPD2004PDW]]PDV[9QV]W2.5 99

698
ztru−turüψDvΔrsütπψπtyDoΨDpΔptπdΔsDΨromDj˛–P˛–QdπüψφyψütΔdDαψy−πnΔsRDpRDhD−onΨormütπonüψDΔnΔrαyD
−omputütπonDündDxQrüyDdπΨΨrü−tπonDstudyDoΨDβomoQpΔptπdΔsDΨromDj˛–P˛–QdπΔtβyψαψy−πnΔRDBiopolymersPD
1988PDV[PDWY[QW[U

2.2 98

697 lxtΔndπnαDtβΔDmoψΔ−uψürDsπzΔDπnDü−−urütΔDquüntumQ−βΔmπ−üψD−üψ−uψütπonsaDtβΔDΔquπψπbrπumDstru−turΔD
ündDspΔ−tros−opπ−DpropΔrtπΔsDoΨDurü−πψRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2011PDUWPD[U]9Q9[ 3.6 97

696
zβortQψπvΔdDquπnonoπdDspΔ−πΔsDΨromDYPZQdπβydroxyπndoψΔDdπmΔrsDΔnDroutΔDtoDΔumΔψünπnDpoψymΔrsaD
πntΔαrütΔdD−βΔmπ−üψPDpuψsΔDrüdπoψytπ−PDündDquüntumDmΔ−βünπ−üψDπnvΔstπαütπonRDJournalbofbtheb
AmericanbChemicalbSocietyPD2006PDUV]PDUYX9TQ]

16.4 97

695 jonΨormütπonüψD−βürü−tΔrπzütπonDoΨDψüntβünπdΔLpppMQkvThD−ompψΔxΔsDbyDübDπnπtπoDπnvΔstπαütπonDπnD
vü−uoDündDπnDüquΔousDsoψutπonRDJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD2002PDUVXPDX9TUQ9 16.4 97
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694 h−−urütΔDhnβürmonπ−D“πbrütπonüψDmrΔquΔn−πΔsDΨorD’rü−πψaDTβΔDwΔrΨormün−ΔDoΨDjomposπtΔDz−βΔmΔsD
ündDoybrπdDjjSkmTDtodΔψRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2011PD[PDW[TVQUT 6.4 96

693 “πbrütπonüψDspΔ−trüDoΨDψürαΔDmoψΔ−uψΔsDbyDdΔnsπtyDΨun−tπonüψD−omputütπonsDbΔyondDtβΔDβürmonπ−D
üpproxπmütπonaDtβΔD−üsΔDoΨDpyrroψΔDündDΨurünRDChemicalbPhysicsbLettersPD2004PDW]WPDYV]QYWV 2.5 96

692 hssΔssmΔntDoΨDüDjombπnΔdDxtSttDhpproü−βDΨorDtβΔDztudyDoΨDsürαΔDuπtroxπdΔDzystΔmsDπnD“ü−uoD
ündDπnDjondΔnsΔdDwβüsΔsRDJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD1998PDUVTPD[TZ9Q[T[] 16.4 94

691 kΔnsπtyDmun−tπonüψDztudyDoΨDpntrπnsπ−DündDlnvπronmΔntüψDlΨΨΔ−tsDπnDtβΔDTüutomΔrπ−DlquπψπbrπumDoΨD
VQwyrπdonΔRDThebJournalbofbPhysicalbChemistryPD1995PD99PDUYTZVQUYTZ] 94

690 wrotonDtrünsΨΔrDπnDmodΔψDβydroαΔnQbondΔdDsystΔmsDbyDüDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDüpproü−βRDChemicalb
PhysicsbLettersPD1994PDVWUPDV9YQWTT 2.5 90

689 TowürdDünβürmonπ−D−omputütπonsDoΨDvπbrütπonüψDspΔ−trüDΨorDψürαΔDmoψΔ−uψürDsystΔmsRDInternationalb
JournalbofbQuantumbChemistryPD2012PDUUVPDVU]YQVVTT 2.1 89

688 jβΔ−φπnαDtβΔDpoQπndu−ΔdD−onΨormütπonüψDtrünsπtπonDoΨDprπonDprotΔπnDbyDmoψΔ−uψürDdynümπ−sD
sπmuψütπonsaDΔΨΨΔ−tDoΨDprotonütπonDoΨDβπstπdπnΔDrΔsπduΔsRDBiophysicalbJournalPD2004PD][PDWZVWQWV 2.9 88

687 oydroαΔnQbondπnαDΔΨΨΔ−tsDonDπnΨrürΔdDspΔ−trüDΨromDünβürmonπ−D−omputütπonsaDurü−πψQwütΔrD
−ompψΔxΔsDündDurü−πψDdπmΔrsRDJournalbofbPhysicalbChemistrybAPD2015PDUU9PDXVVXQWZ 2.8 87

686 jβürü−tΔrπzütπonDoΨDtβΔDpotΔntπüψDΔnΔrαyDsurΨü−ΔDoΨDtβΔDovVDmoψΔ−uψürDsystΔmDbyDüDdΔnsπtyD
Ψun−tπonüψDüpproü−βRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD1994PDUTUPDUTZZZQUTZ[Z 3.9 87

685
moψdΔdDündDΔxtΔndΔdDstru−turΔsDoΨDβomooψπαopΔptπdΔsDΨromDRüψpβüRPRüψpβüRQdπüψφyψütΔdDαψy−πnΔsRDhD
−onΨormütπonüψDΔnΔrαyD−omputütπonDündDxQrüyDdπΨΨrü−tπonDstudyRDJournalbofbthebAmericanbChemicalb
SocietyPD1984PDUTZPD]UXZQ]UYV

16.4 87

684 lxpψorπnαDtβΔD−onΨormütπonüψDündDrΔü−tπvΔDdynümπ−sDoΨDbπomoψΔ−uψΔsDπnDsoψutπonDusπnαDünDΔxtΔndΔdD
vΔrsπonDoΨDtβΔDαψy−πnΔDrΔü−tπvΔDΨor−ΔDΨπΔψdRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2013PDUYPDUYTZVQ[[ 3.6 85

683 TπmΔQkΔpΔndΔntDkΔnsπtyDmun−tπonüψDTπαβtDiπndπnαaDuΔwDmormuψütπonDündDiΔn−βmürφDoΨDlx−πtΔdD
ztütΔsRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2011PD[PDWWTXQUW 6.4 85

682
kΔvΔψopmΔntDündDvüψπdütπonDoΨDünDπntΔαrütΔdD−omputütπonüψDüpproü−βDΨorDtβΔDstudyDoΨDπonπ−DspΔ−πΔsD
πnDsoψutπonDbyDmΔünsDoΨDΔΨΨΔ−tπvΔDtwoQbodyDpotΔntπüψsRDTβΔD−üsΔDoΨD nVOPDuπVOPDündDjoVODπnDüquΔousD
soψutπonsRDJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD2002PDUVXPDU9Z]Q[Z

16.4 85

681 TkQkmTDiΔn−βmürφDonDpnorαünπ−DwtLppMDündDprLpppMDjompψΔxΔsRDJournalbofbChemicalbTheorybandb
ComputationPD2015PDUUPDWV]UQ9 6.4 83

680 pmpψΔmΔntütπonDündDvüψπdütπonDoΨDtβΔDsü−φsQnordonDΔx−βünαΔDΨun−tπonüψDπnD−onvΔntπonüψDdΔnsπtyD
Ψun−tπonüψDündDüdπübütπ−D−onnΔ−tπonDmΔtβodsRDJournalbofbComputationalbChemistryPD1998PDU9PDXU]QXV9 3.5 83

679 ztru−turΔPDΔprDpürümΔtΔrsPDündDrΔü−tπvπtyDoΨDorαünπ−DΨrΔΔDrüdπ−üψsDΨromDüDdΔnsπtyDΨun−tπonüψD
üpproü−βRDTheoreticabChimicabActaPD1995PD9UPDUUWQUV] 83

678 hnβürmonπ−DlΨΨΔ−tsDonD“πbrütπonüψDzpΔ−trüDpntΔnsπtπΔsaDpnΨrürΔdPDyümünPD“πbrütπonüψDjπr−uψürD
kπ−βroπsmPDündDyümünDvptπ−üψDh−tπvπtyRDJournalbofbPhysicalbChemistrybAPD2015PDUU9PDUU]ZVQ[X 2.8 82

677 h−−urütΔDstütπ−DpoψürπzübπψπtπΔsDbyDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDtβΔoryaDüssΔssmΔntDoΨDtβΔDwilTDmodΔψRD
ChemicalbPhysicsbLettersPD1999PDWT[PDVZYQV[U 2.5 82

(1999-2011)
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676 jomputπnαDtβΔDπnβomoαΔnΔousDbroüdΔnπnαDoΨDΔψΔ−tronπ−DtrünsπtπonsDπnDsoψutπonaDüDΨπrstQprπn−πpψΔD
quüntumDmΔ−βünπ−üψDüpproü−βRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2011PDUWPDU[TT[QUV 3.6 81

675 ztru−turΔDündDtüαnΔtπ−DwropΔrtπΔsDoΨDnψy−πnΔDyüdπ−üψDπnDhquΔousDzoψutπonDütDkπΨΨΔrΔntDpoD“üψuΔsRD
JournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD1998PDUVTPDY[VWQY[WV 16.4 81

674 hDtβΔorΔtπ−üψDπnvΔstπαütπonDoΨDvüψΔn−ΔDündDyydbΔrαDΔψΔ−tronπ−DstütΔsDoΨDü−roψΔπnRDJournalbofbChemicalb
PhysicsPD2003PDUU9PDUVWVWQUVWWX 3.9 80

673
TβΔorΔtπ−üψDstudyDoΨDdπrΔ−tDündDwütΔrQüssπstΔdDπsomΔrπzütπonDoΨDΨormüψdΔβydΔDrüdπ−üψD−ütπonRDhD
−ompürπsonDbΔtwΔΔnDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDündDpostQoürtrΔΔQmo−φDüpproü−βΔsRDChemicalbPhysicsb
LettersPD1994PDVVXPDXWVQXW]

2.5 80

672 pntrπnsπ−DündDlnvπronmΔntüψDlΨΨΔ−tsDπnDtβΔDztru−turΔDündDtüαnΔtπ−DwropΔrtπΔsDoΨDvrαünπ−DtoψΔ−uψürD
tüαnΔtsaDDiπsLπmπnoMnπtroxπdΔRDJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD1997PDUU9PDUT]WUQUT]W[ 16.4 79

671 pntrπnsπ−DündDlnvπronmΔntüψDlΨΨΔ−tsDπnDtβΔDztru−turΔDündDtüαnΔtπ−DwropΔrtπΔsDoΨDnψy−πnΔDyüdπ−üψDπnD
hquΔousDzoψutπonRDJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD1997PDUU9PDUV9ZVQUV9Z[ 16.4 79

670
xuüntumDmΔ−βünπ−üψDstudyDoΨDtβΔD−onΨormütπonüψDbΔβüvπorDoΨDproψπnΔDündDXyQβydroxyproψπnΔD
dπpΔptπdΔDünüψoαuΔsDπnDvü−uumDündDπnDüquΔousDsoψutπonRDJournalbofbComputationalbChemistryPD2002PD
VWPDWXUQYT

3.5 79

669 wΔrΨormün−ΔsDoΨDdπΨΨΔrΔntDdΔnsπtyDΨun−tπonüψsDπnDtβΔD−omputütπonDoΨDvπbrütπonüψDspΔ−trüDbΔyondDtβΔD
βürmonπ−DüpproxπmütπonRDChemicalbPhysicsbLettersPD2004PDW99PDVVZQVV9 2.5 77

668
zoψvΔntDwoψürπtyDündDpoDlΨΨΔ−tsDonDtβΔDtüαnΔtπ−DwropΔrtπΔsDoΨDponπzübψΔDuπtroxπdΔDyüdπ−üψsaDDhD
jombπnΔdDjomputütπonüψDündDlxpΔrπmΔntüψDztudyDoΨDVPVPYPYQTΔtrümΔtβyψQWQ−ürboxypyrroψπdπnΔDündD
VPVPZPZQTΔtrümΔtβyψQXQ−ürboxypπpΔrπdπnΔDuπtroxπdΔsRDJournalbofbPhysicalbChemistrybAPD2002PDUTZPDUT[TTQUT[TZ

2.8 77

667 kπspΔrsπonD−orrΔ−tΔdDkmTDüpproü−βΔsDΨorDünβürmonπ−DvπbrütπonüψDΨrΔquΔn−yD−üψ−uψütπonsaD
nu−ψΔobüsΔsDündDtβΔπrDdπmΔrsRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2014PDUZPDUTUUVQV] 3.6 76

666
lxpψorütπonDoΨDtβΔDjonΨormütπonüψDündDyΔü−tπvΔDkynümπ−sDoΨDnψy−πnΔDündDkπαψy−πnΔDonDTπvVaD
jomputütπonüψDpnvΔstπαütπonsDπnDtβΔDnüsDwβüsΔDündDπnDzoψutπonRDJournalbofbPhysicalbChemistrybCPD2012
PDUUZPDYUXUQYUYT

3.8 76

665 yΔψπübψΔDutyD−βΔmπ−üψDsβπΨtsDΨorDmoψΔ−uψΔsDπnDsoψutπonDbyDmΔtβodsDrootΔdDπnDdΔnsπtyDΨun−tπonüψD
tβΔoryRDMagneticbResonancebinbChemistryPD2004PDXVDzpΔ−DnoPDzY[QZ[ 2.1 76

664 pn−ψusπonDoΨDoürtrΔΔQmo−φDΔx−βünαΔDπnDtβΔDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDüpproü−βRDiΔn−βmürφD−omputütπonsD
ΨorDdπütomπ−DmoψΔ−uψΔsD−ontüπnπnαDoPDiPDjPDuPDvPDündDmDütomsRDChemicalbPhysicsbLettersPD1994PDVVZPDW9VQW9]2.5 76

663 nψy−πnΔD−onΨormΔrsaDüDnΔvΔrQΔndπnαDstoryfRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2013PDUYPDUWY]QZW 3.6 75

662 “üψπdütπonDoΨDtβΔDiWs—wSuT[kDündDwilTSuT[kDjomputütπonüψDtodΔψsDΨorDtβΔDjüψ−uψütπonDoΨD
lψΔ−tronπ−DαQTΔnsorsRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2009PDYPDU9VQ9 6.4 74

661 lψΔ−tronπ−PDvπbrütπonüψDündDΔnvπronmΔntüψDΔΨΨΔ−tsDonDtβΔDβypΔrΨπnΔD−oupψπnαD−onstüntsDoΨDnπtrosπdΔD
rüdπ−üψsRDoVuvDüsDüD−üsΔDstudyRDChemicalbPhysicsbLettersPD1996PDVZVPDVTUQVTZ 2.5 74

660 pmpψΔmΔntütπonDoΨDüDαrüpβπ−üψDusΔrDπntΔrΨü−ΔDΨorDtβΔDvπrtuüψDmuψtπΨrΔquΔn−yDspΔ−tromΔtΔraDTβΔD
“tzQkrüwDtooψRDJournalbofbComputationalbChemistryPD2015PDWZPDWVUQWX 3.5 73

659 “πbronπ−üψψyDrΔsoψvΔdDΔψΔ−tronπ−D−πr−uψürDdπ−βroπsmDspΔ−trüDoΨDLyMQLOMQWQmΔtβyψ−y−ψopΔntünonΔaDüD
tβΔorΔtπ−üψDstudyRDJournalbofbPhysicalbChemistrybAPD2008PDUUVPDUVXTUQUU 2.8 73
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658 TowürdDünDπntΔαrütΔdD−omputütπonüψDüpproü−βDtoDj”QlzyDspΔ−trüDoΨDΨrΔΔDrüdπ−üψsRDPhysicalb
ChemistrybChemicalbPhysicsPD2006PD]PDXZT9QV9 3.6 73

657 zoψvΔntDΔΨΨΔ−tDonDtβΔDsπnαψΔtDΔx−πtΔdQstütΔDdynümπ−sDoΨDYQΨψuorourü−πψDπnDü−ΔtonπtrπψΔDüsD−ompürΔdD
wπtβDwütΔrRDJournalbofbPhysicalbChemistrybBPD2006PDUUTPDUV]XWQ[ 3.4 73

656 hDβybrπdDΔxpψπ−πtSπmpψπ−πtDsoψvütπonDmΔtβodDΨorDΨπrstQprπn−πpψΔDmoψΔ−uψürDdynümπ−sDsπmuψütπonsRD
JournalbofbChemicalbPhysicsPD2008PDUV]PDUXXYTU 3.9 72

655 TβΔDroψΔDoΨDdπspΔrsπonD−orrΔ−tπonDtoDkmTDΨorDmodΔψψπnαDwΔüφψyDboundDmoψΔ−uψürD−ompψΔxΔsDπnDtβΔD
αroundDündDΔx−πtΔdDΔψΔ−tronπ−DstütΔsRDChemicalbPhysicsPD2008PDWXZPDVX[QVYZ 2.3 72

654 jonΨormütπonüψDbΔβüvπorDoΨD˛–P˛–QdπüψφyψütΔdDpΔptπdΔsRDBiopolymersPD1985PDVXPDU[Y9QU[Z[ 2.2 72

653 TβΔDnΔnΔüψoαπ−üψDTrΔΔDoΨDltβünoψaDnüsQpβüsΔDmormütπonDoΨDnψy−oψüψdΔβydΔPDh−Δtπ−Dh−πdPDündDmormπ−D
h−πdRDAstrophysicalbJournalPD2018PD]YXPDUWY 4.7 71

652 TβΔD“πrtuüψDtuψtπΨrΔquΔn−yDzpΔ−tromΔtΔraDüDnΔwDpürüdπαmDΨorDspΔ−tros−opyRDWileybInterdisciplinaryb
Reviews:bComputationalbMolecularbSciencePD2016PDZPD]ZQUUT 7.9 71

651
h−−urütΔDjβürü−tΔrπzütπonDoΨDtβΔDwΔptπdΔDsπnφüαΔDπnDtβΔDnüsDwβüsΔaDhDqoπntDxuüntumQjβΔmπ−üψDündD
yotütπonüψDzpΔ−tros−opyDztudyDoΨDtβΔDnψy−πnΔDkπpΔptπdΔDhnüψoαuΔRDJournalbofbPhysicalbChemistryb
LettersPD2014PDYPDYWXQXT

6.4 70

650
nΔnΔrüψπzΔdD“πbrütπonüψDwΔrturbütπonDTβΔoryDΨorDyotovπbrütπonüψDlnΔrαπΔsDoΨDsπnΔürPDzymmΔtrπ−DündD
hsymmΔtrπ−DTopsaDTβΔoryPDhpproxπmütπonsPDündDhutomütΔdDhpproü−βΔsDtoDkΔüψDwπtβD
tΔdπumQtoQsürαΔDtoψΔ−uψürDzystΔmsRDInternationalbJournalbofbQuantumbChemistryPD2015PDUUYPD9X]Q9]V

2.1 69

649 qoy−ΔDündD’ψyssΔsaDπntΔαrütΔdDündDusΔrQΨrπΔndψyDtooψsDΨorDtβΔDpürümΔtΔrπzütπonDoΨDπntrümoψΔ−uψürD
Ψor−ΔDΨπΔψdsDΨromDquüntumDmΔ−βünπ−üψDdütüRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2013PDUYPDW[WZQYU 3.6 69

648
lΨΨΔ−tπvΔDTπmΔQpndΔpΔndΔntDjüψ−uψütπonsDoΨD“πbrütπonüψDyΔsonün−ΔDyümünDzpΔ−trüDoΨDpsoψütΔdDündD
zoψvütΔdDtoψΔ−uψΔsDpn−ψudπnαDkus−βπnsφyDündDoΔrzbΔrαQTΔψψΔrDlΨΨΔ−tsRDJournalbofbChemicalbTheoryb
andbComputationPD2011PD[PDU]VXQW9

6.4 69

647
pntΔrpψüyDoΨDstΔrΔoΔψΔ−tronπ−DündDΔnvπromΔntüψDΔΨΨΔ−tsDπnDtunπnαDtβΔDstru−turüψDündDmüαnΔtπ−D
propΔrtπΔsDoΨDüDprototypπ−üψDspπnDprobΔaDΨurtβΔrDπnsπαβtsDΨromDüDΨπrstDprπn−πpψΔDdynümπ−üψDüpproü−βRD
JournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD2006PDUV]PDXWW]QX[

16.4 68

646 zΔΔdsDoΨDsπΨΔDπnDzpü−ΔDLzvspzMRDAstronomybandbAstrophysicsPD2017PDZTYPDsW 5.1 67

645 ztru−turΔDΨun−tπonsDoΨDboundDnu−ψΔonsaDmromDtβΔDltjDΔΨΨΔ−tDtoDnu−ψΔürDsβüdowπnαRDZeitschriftbFˆ…rb
PhysikbCoParticlesbandbFieldsPD1993PDY]PDYXUQYY] 67

644 ztru−turüψDvΔrsütπψπtyDoΨDpΔptπdΔsDΨromDj˛–P˛–QdπüψφyψütΔdDαψy−πnΔsRDppRDhnDpyDübsorptπonDündDUoQnmrD
studyDoΨDβomoQoψπαopΔptπdΔsDΨromDj˛–P˛–QdπΔtβyψαψy−πnΔRDBiopolymersPD1988PDV[PDW[WQW[9 2.2 67

643 zΔmπΔxpΔrπmΔntüψDΔquπψπbrπumDstru−turΔsDΨorDbuπψdπnαDbψo−φsDoΨDorαünπ−DündDbπoψoαπ−üψDmoψΔ−uψΔsaD
tβΔDiVws—wDroutΔRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2015PDUUPDXZ]9Q[T[ 6.4 66

642 hbsorptπonDündDlmπssπonDzpΔ−trüDoΨDüDmψΔxπbψΔDkyΔDπnDzoψutπonaDüDjomputütπonüψDTπmΔQkΔpΔndΔntD
hpproü−βRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2013PD9PDXYT[QXYUZ 6.4 66

641
jβürü−tΔrπzütπonDoΨDtβΔDlψusπvΔDjonΨormΔrsDoΨDnψy−πnΔDΨromDztütΔQoΨQtβΔQhrtDztru−turüψPD
TβΔrmodynümπ−PDündDzpΔ−tros−opπ−DjomputütπonsaDTβΔoryDjompψΔmΔntsDlxpΔrπmΔntRDJournalbofb
ChemicalbTheorybandbComputationPD2013PD9PDUYWWQX[

6.4 66

(2013-2006)
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640 pntΔrpψüyDbΔtwΔΔnDFnΔutrüψFDündDF−βürαΔQtrünsΨΔrFDΔx−πmΔrsDruψΔsDtβΔDΔx−πtΔdDstütΔDdΔ−üyDπnD
üdΔnπnΔQrπ−βDpoψynu−ψΔotπdΔsRDAngewandtebChemiebobInternationalbEditionPD2011PDYTPDUVTUZQ9 16.4 66

639 lvπdΔn−ΔDΨorDsΔvΔnΨoψdD−oordπnütπonDπnDtβΔDΨπrstDsoψvütπonDsβΔψψDoΨDoαLppMDüquüDπonRDJournalbofbtheb
AmericanbChemicalbSocietyPD2007PDUV9PDYXWTQZ 16.4 66

638
jjSkmTDyoutΔDtowürdDh−−urütΔDztru−turΔsDündDzpΔ−tros−opπ−DmΔüturΔsDΨorDvbsΔrvΔdDündDlψusπvΔD
jonΨormΔrsDoΨDmψΔxπbψΔDtoψΔ−uψΔsaDwyruvπ−Dh−πdDüsDüDjüsΔDztudyRDJournalbofbChemicalbTheorybandb
ComputationPD2015PDUUPDXWXVQZW

6.4 65

637 hnüψytπ−üψDmπrstDündDzΔ−ondDkΔrπvütπvΔsDΨorDüDmuψψyDwoψürπzübψΔDxtSjψüssπ−üψDoümπψtonπünRDJournalbofb
ChemicalbTheorybandbComputationPD2012PD]PDXV[TQ] 6.4 65

636 hnDπmprovΔdDπtΔrütπvΔDsoψutπonDtoDsoψvΔDtβΔDΔψΔ−trostütπ−DprobψΔmDπnDtβΔDpoψürπzübψΔD−ontπnuumD
modΔψRDTheoreticalbChemistrybAccountsPD2001PDUTYPDXXZQXYU 1.9 65

635 hnβürmonπ−DtβΔorΔtπ−üψDsπmuψütπonsDoΨDπnΨrürΔdDspΔ−trüDoΨDβüψoαΔnütΔdDorαünπ−D−ompoundsRDJournalb
ofbChemicalbPhysicsPD2013PDUW9PDT[XWUT 3.9 64

634 TβΔDvptπ−üψDyotütπonDoΨDtΔtβyψoxπrünΔDπnDhquΔousDzoψutπonaDhDuΔvΔrDlndπnαDztoryfRDJournalbofb
ChemicalbTheorybandbComputationPD2013PD9PDU]]TQX 6.4 64

633 hbsorptπonDündDΔmπssπonD’“Q“πsDspΔ−trüDoΨDtβΔDTypTjDΨψuoropβorΔDmoψΔ−uψΔDπnDsoψutπonaDüDquüntumD
mΔ−βünπ−üψDstudyRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2010PDUVPDUTTTQZ 3.6 64

632
jompψΔtΔDstru−turüψDündDmüαnΔtπ−D−βürü−tΔrπzütπonDoΨDbπoψoαπ−üψDrüdπ−üψsDπnDsoψutπonDbyDünD
πntΔαrütΔdDquüntumDmΔ−βünπ−üψDüpproü−βaDαψy−yψDrüdπ−üψDüsDüD−üsΔDstudyRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD
2004PDUVUPDZ[UTQ]

3.9 64

631
hDrobustDündDΔΨΨΔ−tπvΔDtπmΔQπndΔpΔndΔntDroutΔDtoDtβΔD−üψ−uψütπonDoΨDyΔsonün−ΔDyümünDspΔ−trüDoΨD
ψürαΔDmoψΔ−uψΔsDπnD−ondΔnsΔdDpβüsΔsDwπtβDtβΔDπn−ψusπonDoΨDkus−βπnsφyPDoΔrzbΔrαQTΔψψΔrPD
ünβürmonπ−PDündDΔnvπronmΔntüψDΔΨΨΔ−tsRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2014PDUTPDWXZQWZW

6.4 63

630 “üψπdütπonDoΨDtβΔDkmTSuT[kD−omputütπonüψDmodΔψDonDtβΔDmüαnΔtπ−PDvπbrütπonüψDündDΔψΔ−tronπ−D
propΔrtπΔsDoΨDvπnyψDrüdπ−üψRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2010PDUVPDUT9VQUTU 3.6 63

629
hDquüntumDmΔ−βünπ−üψSmoψΔ−uψürDdynümπ−sSmΔünDΨπΔψdDstudyDoΨDü−roψΔπnDπnDüquΔousDsoψutπonaD
ünüψysπsDoΨDoDbondπnαDündDbuψφDΔΨΨΔ−tsDonDspΔ−tros−opπ−DpropΔrtπΔsRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD
2006PDUVYPDUZXYUY

3.9 63

628
’ndΔrstündπnαDtβΔDroψΔDoΨDstΔrΔoΔψΔ−tronπ−DΔΨΨΔ−tsDπnDdΔtΔrmπnπnαD−oψψüαΔnDstübπψπtyRDVRDhDquüntumD
mΔ−βünπ−üψSmoψΔ−uψürDmΔ−βünπ−üψDstudyDoΨDLwroψπnΔQwroψπnΔQnψy−πnΔMLnMDpoψypΔptπdΔsRDJournalbofbtheb
AmericanbChemicalbSocietyPD2002PDUVXPD[]Y[QZY

16.4 63

627 kuüψDΨψuorΔs−Δn−ΔDtβrouαβDrüsβüKsDruψΔDbrΔüφπnαaDünDun−onvΔntπonüψDpβotomΔ−βünπsmDΨorD
πntrü−ΔψψuψürDprobΔDdΔsπαnRDJournalbofbPhysicalbChemistrybBPD2015PDUU9PDZUXXQYX 3.4 62

626 jomputütπonüψDüpproü−βDtoDtβΔDstudyDoΨDtβΔDψπnΔsβüpΔDoΨDübsorptπonDündDΔψΔ−tronπ−D−πr−uψürD
dπ−βroπsmDspΔ−trüRDInternationalbJournalbofbQuantumbChemistryPD2010PDUUTPDX[ZQX]Z 2.1 62

625 xuüntumDjβΔmπstryDtΔΔtsDzpΔ−tros−opyDΨorDhstro−βΔmπstryaDpn−rΔüsπnαDjompψΔxπtyDtowürdD
wrΔbπotπ−DtoψΔ−uψΔsRDAccountsbofbChemicalbResearchPD2015PDX]PDUXUWQVV 24.3 61

624
h−−urütΔDmoψΔ−uψürDstru−turΔDündDspΔ−tros−opπ−DpropΔrtπΔsDoΨDnu−ψΔobüsΔsaDüD−ombπnΔdD
−omputütπonüψQmπ−rowüvΔDπnvΔstπαütπonDoΨDVQtβπourü−πψDüsDüD−üsΔDstudyRDPhysicalbChemistrybChemicalb
PhysicsPD2013PDUYPDUZ9ZYQ[Y

3.6 60

623 mπrstQrowDtrünsπtπonQmΔtüψDβydrπdΔsaDhD−βüψψΔnαπnαDpψüyαroundDΨorDnΔwDtβΔorΔtπ−üψDüpproü−βΔsRD
InternationalbJournalbofbQuantumbChemistryPD1997PDZUPDXXWQXYU 2.1 60
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622 ioΔrQtuψdΔrsDΔΨΨΔ−tDπnDunpoψürπzΔdDzpkpzaDhnDünüψysπsDoΨDtβΔDjvtwhzzDündDolytlzDdütüDonDtβΔD
−osDVfDüsymmΔtryRDPhysicalbReviewbDPD2010PD]UPD 4.9 59

621 TβΔorΔtπ−üψDztudyDoΨDtβΔDhddπtπonDoΨDoydroαΔnDjyünπdΔDtoDtΔtβünπmπnΔDπnDtβΔDnüsDwβüsΔDündDπnD
hquΔousDzoψutπonRDJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD2000PDUVVPDWVXQWWT 16.4 59

620 ztru−turΔPDTβΔrmo−βΔmπstryPDündDtüαnΔtπ−DwropΔrtπΔsDoΨDiπnüryDjoppΔrDjürbonyψsDbyDüD
kΔnsπtyQmun−tπonüψDhpproü−βRDThebJournalbofbPhysicalbChemistryPD1995PD99PDUUZY9QUUZZZ 59

619 lxtΔnsπonDoΨDtβΔDhtilyDΨor−ΔQΨπΔψdDΨorDtβΔDstudyDoΨDψürαΔDnπtroxπdΔsDπnD−ondΔnsΔdDpβüsΔsaDünDübD
πnπtπoDpürümΔtΔrπzütπonRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2010PDUVPDUUZ9[Q[T9 3.6 58

618 xuüntumDdynümπ−sDoΨDtβΔDuψtrüΨüstDpπDpπNSnDpπNDpopuψütπonDtrünsΨΔrDπnDurü−πψDündDYQΨψuoroQurü−πψDπnD
wütΔrDündDü−ΔtonπtrπψΔRDJournalbofbPhysicalbChemistrybBPD2009PDUUWPDUXX9UQYTW 3.4 58

617 iΔn−βmürφπnαDTkQkmTDüαüπnstD“πbrütπonüψψyDyΔsoψvΔdDhbsorptπonDzpΔ−trüDütDyoomDTΔmpΔrüturΔaD
[Qhmπno−oumürπnsDüsDTΔstDjüsΔsRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2015PDUUPDYW[UQ]X 6.4 57

616 “πbrütπonüψDmoduψütπonDΔΨΨΔ−tsDonDtβΔDβypΔrΨπnΔD−oupψπnαD−onstüntsDoΨDΨψuoromΔtβyψDrüdπ−üψsRD
JournalbofbChemicalbPhysicsPD1993PD99PDZ[][QZ[9] 3.9 57

615 yΔüψπstπ−DtodΔψπnαDoΨDmψuorΔs−ΔntDkyΔQkopΔdDzπψπ−üDuünopürtπ−ψΔsaDhDztΔpDTowürdDtβΔD
’ndΔrstündπnαDoΨDtβΔπrDlnβün−ΔdDwβotopβysπ−üψDwropΔrtπΔsRRDChemistrybofbMaterialsPD2011PDVWPDYTUZQYTVW9.6 56

614 TβΔDpoψürπzübπψπtyDπnDsoψutπonDoΨDtΔtrüQpβΔnyψQporpβyrπnDdΔrπvütπvΔsDπnDtβΔπrDΔx−πtΔdDΔψΔ−tronπ−DstütΔsaD
üDwjtSTkQkmTDstudyRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2009PDUUPDXZZXQ[W 3.6 56

613 jünDTkQkmTD−üψ−uψütπonsDü−−urütΔψyDdΔs−rπbΔDtβΔDΔx−πtΔdDstütΔsDbΔβüvπorDoΨDstü−φΔdDnu−ψΔobüsΔsfD
TβΔD−ytosπnΔDdπmΔrDüsDüDtΔstD−üsΔRDJournalbofbComputationalbChemistryPD2008PDV9PD9Y[QZX 3.5 56

612 mromD−on−ΔptsDtoDüψαorπtβmsDΨorDtβΔD−βürü−tΔrπzütπonDoΨDrΔü−tπonDmΔ−βünπsmsRDoVjzDüsDüD−üsΔDstudyRD
JournalbofbChemicalbPhysicsPD1994PDUTTPDW[U[QW[XU 3.9 56

611 TπmΔQpndΔpΔndΔntDhpproü−βΔsDtoDzπmuψütΔDlψΔ−tronπ−DzpΔ−trüDsπnΔsβüpΔsaDmromDzmüψψDtoψΔ−uψΔsDtoD
tü−rosystΔmsD2011PDWZUQXXW 55

610 mromD−on−ΔptsDtoDüψαorπtβmsDΨorDtβΔDtrΔütmΔntDoΨDψürαΔDümpψπtudΔDπntΔrnüψDmotπonsDündD
unπmoψΔ−uψürDrΔü−tπonsRDComputationalbandbTheoreticalbChemistryPD1995PDWWTPDWZYQW[Z 55

609 “üψπdütπonDoΨDsΔψΨQ−onsπstΔntDβybrπdDüpproü−βΔsDΨorDtβΔDstudyDoΨDtrünsπtπonDmΔtüψD−ompψΔxΔsRDuπjvD
ündDjujvDüsD−üsΔDstudπΔsRDChemicalbPhysicsbLettersPD1995PDVWWPDUV9QUWW 2.5 55

608
“πbronπ−DmodΔψDΨorDtβΔDquüntumDdynümπ−üψDstudyDoΨDtβΔD−ompΔtπtπonDbΔtwΔΔnDbrπαβtDündD
−βürαΔQtrünsΨΔrDΔx−πtΔdDstütΔsDπnDsπnαψΔQstründDpoψynu−ψΔotπdΔsaDtβΔDüdΔnπnΔDdπmΔrD−üsΔRDJournalbofb
PhysicalbChemistrybAPD2009PDUUWPDUYWXZQYX

2.8 54

607
hssΔssπnαDtβΔDrΔψπübπψπtyDoΨDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDmΔtβodsDπnDtβΔD−onΨormütπonüψDstudyDoΨDpoψypΔptπdΔsaD
tβΔDtrΔütmΔntDoΨDπntrürΔsπduΔDnonbondπnαDπntΔrü−tπonsRDJournalbofbComputationalbChemistryPD2004PD
VYPDUWWWQXU

3.5 54

606
TβπüzoψπdπnQXQonΔDΨormütπonRDtΔ−βünπstπ−DündDsyntβΔtπ−DüspΔ−tsDoΨDtβΔDrΔü−tπonDoΨDπmπnΔsDündD
mΔr−üptoü−Δtπ−Dü−πdDundΔrDmπ−rowüvΔDündD−onvΔntπonüψDβΔütπnαRDOrganicbandbBiomolecularb
ChemistryPD2004PDVPDV]T9QUW

3.9 54

605 kΔnsπtyDΨun−tπonüψDüpproü−βDtoDtβΔDstru−turΔsDündDlwyDpürümΔtΔrsDoΨDopΔnDsβΔψψDsystΔmsRDTβΔD−üsΔD
oΨDΨψuorovπnyψDrüdπ−üψsRDChemicalbPhysicsbLettersPD1993PDVUVPDYQUU 2.5 54

(1993-2010)
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604 wβotoπndu−ΔdDsymmΔtryQbrΔüφπnαDπntrümoψΔ−uψürD−βürαΔDtrünsΨΔrDπnDüDquüdrupoψürDpyrπdπnπumD
dΔrπvütπvΔRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2014PDUZPDUW9]XQ9X 3.6 53

603 h−−urütΔDstΔüdyQstütΔDündDzΔroQtπmΔDΨψuorΔs−Δn−ΔDspΔ−trüDoΨDψürαΔDmoψΔ−uψΔsDπnDsoψutπonDbyDüD
ΨπrstQprπn−πpψΔD−omputütπonüψDmΔtβodRDJournalbofbPhysicalbChemistrybBPD2007PDUUUPDUXT]TQV 3.4 53

602 TβΔorΔtπ−üψDmodΔψπnαDoΨDspΔ−tros−opπ−DpropΔrtπΔsDoΨDmoψΔ−uψΔsDπnDsoψutπonaDtowürdDünDΔΨΨΔ−tπvΔD
dynümπ−üψDdπs−rΔtΔS−ontπnuumDüpproü−βRDTheoreticalbChemistrybAccountsPD2007PDUU[PDUTTUQUTUY 1.9 53

601 ztru−turΔDündDmüαnΔtπ−DpropΔrtπΔsDoΨDbΔnzyψPDünπψπnoPDündDpβΔnoxyψDrüdπ−üψsDbyDdΔnsπtyDΨun−tπonüψD
−omputütπonsRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD1998PDUT9PDUTVXXQUTVYX 3.9 53

600 h−−urütΔDvπbrütπonüψDspΔ−trüDündDmüαnΔtπ−DpropΔrtπΔsDoΨDorαünπ−DΨrΔΔDrüdπ−üψsaDtβΔD−üsΔDoΨDoVjuRD
JournalbofbChemicalbPhysicsPD2005PDUVVPDVVXWT] 3.9 52

599 TβΔD−onΨormütπonüψDbΔβüvπorDoΨDpoψyαψy−πnΔDüsDprΔdπ−tΔdDbyDüDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDmodΔψDwπtβD
pΔrπodπ−DboundüryD−ondπtπonsRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2001PDUUXPDVYXUQVYX9 3.9 52

598 h−−urütΔDmoψΔ−uψürDstru−turΔsDündDπnΨrürΔdDspΔ−trüDoΨDtrünsQVPWQdπdΔutΔrooxπrünΔPDmΔtβyψoxπrünΔPD
ündDtrünsQVPWQdπmΔtβyψoxπrünΔRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2014PDUXUPDTWXUT[ 3.9 51

597 zoψvΔntDΔΨΨΔ−tsDonDΔψΔ−tronQdrπvΔnDprotonQtrünsΨΔrDpro−ΔssΔsaDüdΔnπnΔQtβymπnΔDbüsΔDpüπrsRDPhysicalb
ChemistrybChemicalbPhysicsPD2012PDUXPD]9]UQ9 3.6 51

596
kus−βπnsφyPDoΔrzbΔrαQTΔψψΔrPDündDtuψtπpψΔDlψΔ−tronπ−DyΔsonün−ΔDpntΔrΨΔrΔntπüψDlΨΨΔ−tsDπnDyΔsonün−ΔD
yümünDzpΔ−trüDündDlx−πtütπonDwroΨπψΔsRDTβΔDjüsΔDoΨDwyrΔnΔRDJournalbofbChemicalbTheorybandb
ComputationPD2013PD9PDWY9[QZUU

6.4 51

595 mψuorΔs−Δn−ΔDspΔ−trüDoΨDorαünπ−DdyΔsDπnDsoψutπonaDüDtπmΔDdΔpΔndΔntDmuψtπψΔvΔψDüpproü−βRDPhysicalb
ChemistrybChemicalbPhysicsPD2011PDUWPDVUZTQZ 3.6 51

594 vnDtβΔDjüψ−uψütπonDoΨD“πbrütπonüψDmrΔquΔn−πΔsDΨorDtoψΔ−uψΔsDπnDzoψutπonDiΔyondDtβΔDoürmonπ−D
hpproxπmütπonRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2010PDZPDUZZTQ9 6.4 51

593 TβΔDαüsDpβüsΔDünπsoψΔDdπmΔraDüD−ombπnΔdDβπαβQrΔsoψutπonDspΔ−tros−opyDündD−omputütπonüψDstudyDoΨD
üDstü−φΔdDmoψΔ−uψürDsystΔmRDJournalbofbPhysicalbChemistrybAPD2009PDUUWPDUXWXWQYU 2.8 51

592
pntΔrpψüyDoΨDπntrπnsπ−PDΔnvπronmΔntüψPDündDdynümπ−DΔΨΨΔ−tsDπnDtunπnαDtβΔDlwyDpürümΔtΔrsDoΨD
nπtroxπdΔsaDΨurtβΔrDπnsπαβtsDΨromDünDπntΔαrütΔdD−omputütπonüψDüpproü−βRDJournalbofbPhysicalb
ChemistrybBPD2007PDUUUPD]9V]QW9

3.4 51

591 jomputütπonDoΨDprotΔπnDprâ��sDvüψuΔsDbyDünDπntΔαrütΔdDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDtβΔorySwoψürπzübψΔD
jontπnuumDtodΔψDüpproü−βRDTheoreticalbChemistrybAccountsPD2004PDUUUPDVW[QVXY 1.9 51

590 h−−ΔssπnαDtrünsvΔrsπtyDvπüDqSˇ�Dprodu−tπonDπnDpoψürπzΔdDpfpDfDπntΔrü−tπonsRDPhysicsbLettersnbSectionbB:b
NuclearnbElementarybParticlebandbHighoEnergybPhysicsPD2004PDY9XPD9[QUTX 4.2 51

589 kπvπnαDΨorDh−−urütΔDztru−turΔsDπnDtβΔDv−ΔünDoΨDtoψΔ−uψürDzystΔmsDwπtβDtβΔDoΔψpDoΨDzpΔ−tros−opyD
ündDxuüntumDjβΔmπstryRDAccountsbofbChemicalbResearchPD2018PDYUPDYX]QYYZ 24.3 50

588 uonQpΔrπodπ−DboundüryD−ondπtπonsDΨorDübDπnπtπoDmoψΔ−uψürDdynümπ−sDπnD−ondΔnsΔdDpβüsΔDusπnαD
ψo−üψπzΔdDbüsπsDΨun−tπonsRDChemicalbPhysicsbLettersPD2006PDXVVPDWZ[QW[U 2.5 50

587 yüdπ−üψD−ütπonsDoΨDkuhDbüsΔsaDsomΔDπnsπαβtsDonDstru−turΔDündDΨrüαmΔntütπonDpüttΔrnsDbyDdΔnsπtyD
Ψun−tπonüψDmΔtβodsRDInternationalbJournalbofbMassbSpectrometryPD2000PDVTUPDWVUQWWZ 1.9 50
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586 nΔnΔrüψDtrΔndsDπnDtβΔDmoψΔ−uψürDpβysπ−sDoΨDüzübπpβΔnyψsRDMolecularbPhysicsPD1983PDX9PDY99QZU9 1.7 50

585 TβΔoryDtΔΔtsDlxpΔrπmΔntDΨorDuon−ovüψΔntDjompψΔxΔsaDTβΔDwuzzψπnαDjüsΔDoΨDwnπ−oαΔnDpntΔrü−tπonsRD
AngewandtebChemiebobInternationalbEditionPD2018PDY[PDUW]YWQUW]Y[ 16.4 48

584 mormütπonDoΨD−rossQψπnφΔdDüddu−tsDbΔtwΔΔnDαuünπnΔDündDtβymπnΔDmΔdπütΔdDbyDβydroxyψDrüdπ−üψDündD
onΔQΔψΔ−tronDoxπdütπonaDüDtβΔorΔtπ−üψDstudyRDOrganicbandbBiomolecularbChemistryPD2008PDZPDWWTTQY 3.9 48

583 pntΔαrütΔdDΔxpΔrπmΔntüψDündDtβΔorΔtπ−üψDüpproü−βDΨorDtβΔDstru−turüψD−βürü−tΔrπzütπonDoΨDoαVOD
üquΔousDsoψutπonsRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2008PDUV]PDT]XYTV 3.9 48

582 mromDjψüssπ−üψDkΔnsπtyDmun−tπonüψsDtoDhdπübütπ−DjonnΔ−tπonDtΔtβodsRDTβΔDztütΔDoΨDtβΔDhrtRRD
AdvancesbinbQuantumbChemistryPD2000PDWZPDXYQ[Y 1.4 48

581 lnvπronmΔntüψDΔΨΨΔ−tsDπnD−omputütπonüψDspΔ−tros−opyaDü−−urü−yDündDπntΔrprΔtütπonRDChemPhysChemPD
2010PDUUPDU]UVQWV 3.2 47

580 TβΔoryDΨorDvπbrütπonüψψyDrΔsoψvΔdDtwoQpβotonD−πr−uψürDdπ−βroπsmDspΔ−trüRDhppψπ−ütπonDtoD
LyMQLOMQWQmΔtβyψ−y−ψopΔntünonΔRDJournalbofbPhysicalbChemistrybAPD2009PDUUWPDXU9]QVT[ 2.8 47

579 nΔnΔrüψDΨormuψütπonDoΨDvπbronπ−DspΔ−tros−opyDπnDπntΔrnüψD−oordπnütΔsRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD
2016PDUXXPDT]XUUX 3.9 47

578
TowürdDspΔ−tros−opπ−DstudπΔsDoΨDbπoψoαπ−üψψyDrΔψΔvüntDsystΔmsaD“πbrütπonüψDspΔ−trumDoΨDüdΔnπnΔDüsDüD
tΔstD−üsΔDΨorDpΔrΨormün−ΔsDoΨDψonαQrünαΔSdπspΔrsπonD−orrΔ−tΔdDdΔnsπtyDΨun−tπonüψsRDChemicalbPhysicsb
LettersPD2009PDX[YPDUTYQUUT

2.5 46

577 pmpψΔmΔntütπonDündDvüψπdütπonDoΨDkmTQkDΨorDmoψΔ−uψürDvπbrütπonsDündDdynümπ−saDTβΔDbΔnzΔnΔDdπmΔrD
üsDüD−üsΔDstudyRDChemicalbPhysicsbLettersPD2008PDXYVPDWWWQWW9 2.5 46

576 jomputütπonüψDΔvπdΔn−ΔDΨorDüDvürπübψΔDΨπrstDsβΔψψD−oordπnütπonDoΨDtβΔD−üdmπumLppMDπonDπnDüquΔousD
soψutπonRDJournalbofbPhysicalbChemistrybBPD2005PDUT9PD9U]ZQ9W 3.4 46

575 hDmΔünDΨπΔψdDüpproü−βDΨorDmoψΔ−uψürDsπmuψütπonsDoΨDΨψuπdDsystΔmsRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2005PD
UVVPDUYXUT9 3.9 46

574 nΔnΔrüψDstrütΔαyDΨorD−omputπnαDnonψπnΔürDoptπ−üψDpropΔrtπΔsDoΨDψürαΔDnΔutrüψDündD−ütπonπ−Dorαünπ−D
−βromopβorΔsDπnDsoψutπonRDJournalbofbPhysicalbChemistrybBPD2015PDUU9PDWUYYQ[W 3.4 45

573 hDαΔnΔrüψDtπmΔQdΔpΔndΔntDroutΔDtoDrΔsonün−ΔQyümünDspΔ−tros−opyDπn−ψudπnαDmrün−φQjondonPD
oΔrzbΔrαQTΔψψΔrDündDkus−βπnsφyDΔΨΨΔ−tsRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2014PDUXUPDUUXUT] 3.9 45

572
TowürdsDünDü−−urütΔDdΔs−rπptπonDoΨDünβürmonπ−DπnΨrürΔdDspΔ−trüDπnDsoψutπonDwπtβπnDtβΔDpoψürπzübψΔD
−ontπnuumDmodΔψaDrΔü−tπonDΨπΔψdPD−üvπtyDΨπΔψdDündDnonΔquπψπbrπumDΔΨΨΔ−tsRDJournalbofbChemicalbPhysics
PD2011PDUWYPDUTXYTY

3.9 45

571 TβΔDΔx−πtΔdDstütΔsDoΨDüdΔnπnΔDündDtβymπnΔDnu−ψΔosπdΔDündDnu−ψΔotπdΔDπnDüquΔousDsoψutπonaDüD
−ompürütπvΔDstudyDbyDtπmΔQdΔpΔndΔntDkmTD−üψ−uψütπonsRDTheoreticalbChemistrybAccountsPD2008PDUVTPDX9UQX9[1.9 45

570
lxpΔrπmΔntüψDΔvπdΔn−ΔDΨorDüDvürπübψΔDΨπrstD−oordπnütπonDsβΔψψDoΨDtβΔD−üdmπumLppMDπonDπnDüquΔousPD
dπmΔtβyψDsuψΨoxπdΔPDündDuPuKQdπmΔtβyψpropyψΔnΔurΔüDsoψutπonRDJournalbofbPhysicalbChemistrybBPD2005PD
UT9PD9U[]Q]Y

3.4 45

569 jorπoψπsD−oupψπnαsDπnDvürπütπonüψD−omputütπonsDoΨDvπbrütπonüψDspΔ−trüDbΔyondDtβΔDβürmonπ−D
üpproxπmütπonaDπmpψΔmΔntütπonDündDvüψπdütπonRDChemicalbPhysicsbLettersPD2004PDW9VPDWZYQW[U 2.5 45

(2004-1983)
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568
kΔnsπtyDmun−tπonüψDtodΔψπnαDoΨDkoubψΔDlx−βünαΔDpntΔrü−tπonsDπnDTrünsπtπonDtΔtüψDjompψΔxΔsRD
jüψ−uψütπonDoΨDtβΔDnroundDündDlx−πtΔdDztütΔDwropΔrtπΔsDoΨD[mΔVLvoMWLtmtü−nMV·VORDJournalbofbtheb
AmericanbChemicalbSocietyPD1998PDUVTPD]WY[Q]WZY

16.4 45

567 ztübπψπtyDündDstru−turΔDoΨDΨormümπdΔDündDurΔüDdπmΔrsDπnDüquΔousDsoψutπonRDhDtβΔorΔtπ−üψDstudyRD
JournalbofbthebChemicalbSocietybFaradaybTransactionsbIPD1989PD]YPDZVU 45

566 muψψyDübDπnπtπoDpyDspΔ−trüDΨorD−ompψΔxDmoψΔ−uψürDsystΔmsDΨromDpΔrturbütπvΔDvπbrütπonüψDüpproü−βΔsaD
nψy−πnΔDüsDüDtΔstD−üsΔRDJournalbofbMolecularbStructurePD2012PDUTT9PD[XQ]V 3.4 44

565
hssΔssπnαDtβΔDü−πdQbüsΔDündD−onΨormütπonüψDpropΔrtπΔsDoΨDβπstπdπnΔDrΔsπduΔsDπnDβumünDprπonDprotΔπnD
LUVYQVV]MDbyDmΔünsDoΨDprLüMD−üψ−uψütπonsDündDmoψΔ−uψürDdynümπ−sDsπmuψütπonsRDProteins:bStructurenb
FunctionbandbBioinformaticsPD2006PDZXPDUZ[Q[[

4.2 44

564 h−−urütΔDzπmuψütπonDoΨDyΔsonün−ΔQyümünDzpΔ−trüDoΨDmψΔxπbψΔDtoψΔ−uψΔsaDhnDpntΔrnüψDjoordπnütΔsD
hpproü−βRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2015PDUUPDWVZ[Q]T 6.4 43

563 TowürdDhbDpnπtπoDhnβürmonπ−D“πbrütπonüψDjπr−uψürDkπ−βroπsmDzpΔ−trüDπnDtβΔDjondΔnsΔdDwβüsΔRD
JournalbofbPhysicalbChemistrybLettersPD2012PDWPDU[ZZQ[W 6.4 43

562
TowürdDünDh−−urütΔDtodΔψπnαDoΨDvptπ−üψDyotütπonDΨorDzoψvütΔdDzystΔmsaDhnβürmonπ−D“πbrütπonüψD
jontrπbutπonsDjoupψΔdDtoDtβΔDwoψürπzübψΔDjontπnuumDtodΔψRDJournalbofbChemicalbTheorybandb
ComputationPD2012PD]PDY]YQ9[

6.4 43

561 yoψΔDoΨDoostâ��nuΔstDpntΔrü−tπonsDπnDTunπnαDtβΔDvptπ−üψDwropΔrtπΔsDoΨDjoumürπnDkΔrπvütπvΔsD
pn−orporütΔdDπnDtjtQXUaDhDTkQkmTDpnvΔstπαütπonRDJournalbofbPhysicalbChemistrybCPD2012PDUUZPDU[]T[QU[]U]3.8 43

560 TβΔDΔx−πtΔdDΔψΔ−tronπ−DstütΔsDoΨDüdΔnπnΔQαuünπnΔDstü−φΔdDdπmΔrsDπnDüquΔousDsoψutπonaDüD
wjtSTkQkmTDstudyRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2010PDUVPDX9WXQX] 3.6 43

559 kπΔψsâ��hψdΔrDrΔü−tπonsaDhnDüssΔssmΔntDoΨDquüntumD−βΔmπ−üψDpro−ΔdurΔsRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD
1997PDUTZPD][V[Q][WV 3.9 43

558 zoψvΔntDΔΨΨΔ−tsDonDünDzuVDrΔü−tπonDproΨπψΔRDChemicalbPhysicsbLettersPD1998PDV9[PDUQ[ 2.5 43

557 ztru−turüψDündDdynümπ−üψDpropΔrtπΔsDoΨDtβΔDoαVODüquüDπonaDüDmoψΔ−uψürDdynümπ−sDstudyRDJournalbofb
PhysicalbChemistrybBPD2008PDUUVPDXZ9XQ[TV 3.4 43

556 TowürdDspΔ−tros−opπ−Dü−−urü−yDΨorDorαünπ−DΨrΔΔDrüdπ−üψsaDtoψΔ−uψürDstru−turΔPDvπbrütπonüψDspΔ−trumPD
ündDmüαnΔtπ−DpropΔrtπΔsDoΨDmLVMuvRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2008PDUV9PDT]XWTZ 3.9 43

555 oypΔrΨπnΔD−oupψπnαD−onstüntsDoΨDdπmΔtβyψDnπtroxπdΔDπnDüquΔousDsoψutπonaDjürâ��würrπnΔψψoDmoψΔ−uψürD
dynümπ−sDündDdπs−rΔtΔQ−ontπnuumDüpproü−βΔsRDChemicalbPhysicsbLettersPD2004PDW9YPDUVTQUVZ 2.5 43

554 ’nrüvΔψπnαDtβΔDroψΔDoΨDΔntropyDπnDtunπnαDunπmoψΔ−uψürDvsRDbπmoψΔ−uψürDrΔü−tπonDrütΔsaDTβΔD−üsΔDoΨD
oψΔΨπnDpoψymΔrπzütπonD−ütüψyzΔdDbyDtrünsπtπonDmΔtüψsRDMolecularbCatalysisPD2018PDXYVPDUW]QUXX 3.3 42

553
hDαüuαΔDπnvürπüntDmuψtπs−üψΔDüpproü−βDtoDmüαnΔtπ−DspΔ−tros−opπΔsDπnD−ondΔnsΔdDpβüsΔaDαΔnΔrüψD
tβrΔΔQψüyΔrDmodΔψPD−omputütπonüψDπmpψΔmΔntütπonDündDpπψotDüppψπ−ütπonsRDJournalbofbChemicalb
PhysicsPD2013PDUW]PDVWXUT]

3.9 42

552 jütüψytπ−DündDbuψφDsoψvΔntDΔΨΨΔ−tsDonDprotonDtrünsΨΔraDmormümπdΔDüsDüD−üsΔDstudyRDJournalbofb
ComputationalbChemistryPD1997PDU]PDU99WQVTTT 3.5 42

551
h−−urütΔDdΔnsπtyDΨun−tπonüψD−üψ−uψütπonsDoΨDnΔürQΔdαΔDxQrüyDündDoptπ−üψDübsorptπonDspΔ−trüDoΨDψπquπdD
wütΔrDusπnαDnonpΔrπodπ−DboundüryD−ondπtπonsaDtβΔDroψΔDoΨDsΔψΨQπntΔrü−tπonDündDψonαQrünαΔDΔΨΨΔ−tsRD
PhysicalbReviewbLettersPD2008PDUTTPDUT[XTU

7.4 42

VicenzozBarone

14



550
uΔwDβπntsDonDtβΔDwβQdrπvΔnDtüutomΔrπ−DΔquπψπbrπüDoΨDtβΔDtopotΔ−ünDüntπ−ün−ΔrDdruαDπnDüquΔousD
soψutπonsDΨromDünDπntΔαrütΔdDspΔ−tros−opπ−DündDquüntumQmΔ−βünπ−üψDüpproü−βRDJournalbofbtheb
AmericanbChemicalbSocietyPD2005PDUV[PDUYXV9QWZ

16.4 42

549
hntπtumorDüαΔntsRDVRDzyntβΔsπsPDstru−turΔQü−tπvπtyDrΔψütπonsβπpsPDündDbπoψoαπ−üψDΔvüψuütπonDoΨD
substπtutΔdDYoQpyrπdopβΔnoxüzπnQYQonΔsDwπtβDpotΔntDüntπproψπΨΔrütπvΔDü−tπvπtyRDJournalbofbMedicinalb
ChemistryPD2002PDXYPDYVU[QVW

8.3 42

548 pmmΔrsπvΔDvπrtuüψDrΔüψπtyDπnD−omputütπonüψD−βΔmπstryaDhppψπ−ütπonsDtoDtβΔDünüψysπsDoΨDxtDündDttD
dütüRDInternationalbJournalbofbQuantumbChemistryPD2016PDUUZPDU[WUQU[XZ 2.1 41

547
oπαβQh−−urü−yD“πbrütπonüψDjomputütπonsDΨorDTrünsπtπonQtΔtüψDjompψΔxΔsDpn−ψudπnαDhnβürmonπ−D
jorrΔ−tπonsaDmΔrro−ΔnΔPDyutβΔno−ΔnΔPDündDvsmo−ΔnΔDüsDTΔstDjüsΔsRDJournalbofbChemicalbTheorybandb
ComputationPD2014PDUTPDXYZYQ[W

6.4 41

546 jomputütπonüψDdΔsπαnPDsyntβΔsπsPDündDmΔ−βüno−βromπ−DpropΔrtπΔsDoΨDnΔwDtβπopβΔnΔQbüsΔdD
ˇ�Q−onσuαütΔdD−βromopβorΔsRDChemistrybobAbEuropeanbJournalPD2013PDU9PDU99ZQVTTX 4.8 41

545 jomputütπonüψDzpΔ−tros−opyDoΨDsürαΔDzystΔmsDπnDzoψutπonaDTβΔDkmTiSwjtDündDTkQkmTiSwjtD
hpproü−βRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2013PD9PDVTYVQ[U 6.4 41

544 TβΔorΔtπ−üψDmuψtπψΔvΔψDüpproü−βDΨorDstudyπnαDtβΔDpβotopβysπ−üψDpropΔrtπΔsDoΨDorαünπ−DdyΔsDπnD
soψutπonRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2010PDUVPDUTYYTQZU 3.6 41

543 yΔψπübψΔDvπbrütπonüψDwüvΔnumbΔrsDΨorDjdvDündDuQoDstrΔt−βπnαsDoΨDπsoψütΔdDündDβydroαΔnQbondΔdD
nu−ψΔπ−Dü−πdDbüsΔsRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2016PDU]PD]X[9Q9T 3.6 40

542 yΔvΔrsπbψΔDvüpo−βromπ−DrΔsponsΔDoΨDpoψymΔrDΨπψmsDdopΔdDwπtβDüDβπαβψyDΔmπssπvΔDmoψΔ−uψürDrotorRD
JournalbofbMaterialsbChemistrybCPD2014PDVPD9VVXQ9VWV 7.1 40

541 “Δrtπ−üψDlψΔ−tronπ−Dlx−πtütπonsDπnDzoψutπonDwπtβDtβΔDlvtQjjzkDtΔtβodDjombπnΔdDwπtβDüDwoψürπzübψΔD
lxpψπ−πtSpmpψπ−πtDzoψvΔntDtodΔψRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2013PD9PDWTWYQWTXV 6.4 40

540 wΔrπodπ−DündDβπαβQtΔmpΔrüturΔDdπsordΔrΔdD−onΨormütπonsDoΨDpoψytΔtrüΨψuoroΔtβyψΔnΔD−βüπnsaDünDübD
πnπtπoDmodΔψπnαRDJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD2006PDUV]PDUT99QUT] 16.4 40

539 jompürπsonDoΨD−onvΔtπonüψDündDβybrπdDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDüpproü−βΔsRDjütπonπ−DβydrπdΔsDoΨDΨπrstQrowD
trünsπtπonDmΔtüψsDüsDüD−üsΔDstudyRDChemicalbPhysicsbLettersPD1996PDVX9PDV9TQV9Z 2.5 40

538
ztütΔQoΨQtβΔQhrtDTβΔrmo−βΔmπ−üψDündDrπnΔtπ−DjomputütπonsDΨorDhstro−βΔmπ−üψDjompψΔxDvrαünπ−D
toψΔ−uψΔsaDmormümπdΔDmormütπonDπnDjoψdDpntΔrstΔψψürDjψoudsDüsDüDjüsΔDztudyRDJournalbofbChemicalb
TheorybandbComputationPD2016PDUVPDYW]YQYW9[

6.4 40

537
hjj’yhTlDzwljTyvzjvwpjDjohyhjTlyp hTpvuDvmDv–pyhulaDhD“hs’hislDyv’TlDTvDpTzD
pkluTpmpjhTpvuDpuDTpThuKzDhTtvzwolylDhukDTolDhzzpnutluTDvmD’upkluTpmplkDpumyhylkD
ihukzRDAstrophysicalbJournalPD2014PD[]YPD

4.7 39

536 TβΔDπntΔrpψüyDbΔtwΔΔnDˇ�ˇ�NSnˇ�NDΔx−πtΔdDstütΔsDπnDαüsQpβüsΔDtβymπnΔaDüDquüntumDdynümπ−üψDstudyRD
ChemPhysChemPD2011PDUVPDU9Y[QZ] 3.2 39

535
sü−φDoΨDvπsπbψΔD−βromopβorΔDdΔvΔψopmΔntDπnDtβΔDpuψsΔDrüdπoψysπsDoxπdütπonDoΨD
YPZQdπβydroxyπndoψΔQVQ−ürboxyψπ−Dü−πdDoψπαomΔrsaDkmTDπnvΔstπαütπonDündDπmpψπ−ütπonsDΨorDΔumΔψünπnD
übsorptπonDpropΔrtπΔsRDJournalbofbOrganicbChemistryPD2009PD[XPDW[V[QWX

4.2 39

534 zpΔ−tros−opπ−DpropΔrtπΔsDπnDtβΔDψπquπdDpβüsΔaD−ombπnπnαDβπαβQψΔvΔψDübDπnπtπoD−üψ−uψütπonsDündD
−ψüssπ−üψDmoψΔ−uψürDdynümπ−sRDChemPhysChemPD2006PD[PDUX]QYZ 3.2 39

533 yΔψπübψΔDmoψΔ−uψürDsπmuψütπonsDoΨDsoψutΔQsoψvΔntDsystΔmsDwπtβDüDmπnπmumDnumbΔrDoΨDsoψvΔntDsβΔψψsRD
JournalbofbChemicalbPhysicsPD2006PDUVXPDVUXYTY 3.9 39

(2006-2005)
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532 ’nrüvΔψπnαDsoψvΔntQdrπvΔnDΔquπψπbrπüDbΔtwΔΔnDüψpβüQDündDWLUTMQβΔψπ−ΔsDtβrouαβDünDπntΔαrütΔdDspπnD
ψübΔψπnαDündD−omputütπonüψDüpproü−βRDJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD2007PDUV9PDUUVX]QY] 16.4 39

531 jomputütπonDoΨDtβΔDü−ΔtonΔDuψtrüvπoψΔtDspΔ−trumDπnDαüsDpβüsΔDündDπnDüquΔousDsoψutπonDbyDüDmπxΔdD
dπs−rΔtΔS−ontπnuumDmodΔψRDMolecularbPhysicsPD2003PDUTUPDU9XYQU9YW 1.7 39

530 lψΔ−tronDtrünsΨΔrDπnDtβΔD[wtLuoWMX·VOD[”LjuM]·WQDdonorQü−−ΔptorDsystΔmRDTβΔDΔnvπronmΔntDΔΨΨΔ−taDüD
tπmΔQdΔpΔndΔntDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDstudyRDJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD2001PDUVWPDUT[XVQW 16.4 39

529 TβrouαβQbondDündDtβrouαβQspü−ΔDΔΨΨΔ−tsDπnDtβΔDmüαnΔtπ−DpropΔrtπΔsDoΨDnπtroxπdΔDbπrüdπ−üψsDbyDünD
πntΔαrütΔdDxtSttDüpproü−βDπn−ψudπnαDsoψvΔntDΔΨΨΔ−tsRDChemicalbPhysicsbLettersPD1999PDWTVPDVXTQVX] 2.5 39

528 ’nrüvΔψπnαDsoψvΔntDΔΨΨΔ−tsDonDtβΔDΔψΔ−tronπ−DübsorptπonDspΔ−trüDoΨDTypTjDΨψuoropβorΔDπnDsoψutπonaDüD
tβΔorΔtπ−üψDTkQkmTSwjtDstudyRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2010PDUVPDV[VVQ9 3.6 38

527 uon−ovüψΔntDπntΔrü−tπonsDπnDtβΔDαüsDpβüsΔaDtβΔDünπsoψΔQpβΔnoψD−ompψΔxRDJournalbofbPhysicalb
ChemistrybAPD2011PDUUYPD9ZTWQUU 2.8 38

526
tπ−ΔψψürDüααrΔαütπonDoΨDsuψΨonütΔDsurΨü−tüntsDstudπΔdDbyDΔψΔ−tronDpürümüαnΔtπ−DrΔsonün−ΔDoΨDüD
−ütπonπ−DnπtroxπdΔaDünDΔxpΔrπmΔntüψDündD−omputütπonüψDüpproü−βRDPhysicalbChemistrybChemicalb
PhysicsPD2002PDXPDVU]TQVU]]

3.6 38

525 xuüntumDtΔ−βünπ−üψDjonΨormütπonüψDhnüψysπsDoΨD˛†QhψünπnΔD wπttΔrπonDπnDhquΔousDzoψutπonRDJournalb
ofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD2000PDUVVPDWUYUQWUYY 16.4 38

524 ztru−turΔDündDlzyDΨΔüturΔsDoΨDαψy−πnΔDrüdπ−üψDπnDπtsDzwπttΔrπonπ−DΨormRDChemicalbPhysicsbLettersPD1995PD
VXVPDWYUQWYX 2.5 38

523 jonΨormütπonüψDbΔβüvπorDoΨD˛–P˛–QdπüψφyψütΔdDpΔptπdΔsaDhbDπnπtπoDündDΔmpπrπ−üψDrΔsuψtsDΨorD
−y−ψopropyψαψy−πnΔRDBiopolymersPD1988PDV[PDUZ[WQUZ]Y 2.2 38

522 pnsπαβtDπntoDtβΔDmΔ−βünπsmDoΨDü−tπonDoΨDpψüφortπnsPDsπmpψΔDUPVQdπoxünΔDüntπmüψürπüψsRDOrganicbandb
BiomolecularbChemistryPD2010PD]PD]XZQYZ 3.9 37

521
ztru−turüψDΔΨΨΔ−tsDonDtβΔDΔψΔ−tronπ−DübsorptπonDpropΔrtπΔsDoΨDYPZQdπβydroxyπndoψΔDoψπαomΔrsaDtβΔD
potΔntπüψDoΨDünDπntΔαrütΔdDΔxpΔrπmΔntüψDündDkmTDüpproü−βDtoDmodΔψDΔumΔψünπnDoptπ−üψDpropΔrtπΔsRD
PhotochemistrybandbPhotobiologyPD2008PD]XPDZTTQ[

3.6 37

520
hntπtumorDüαΔntsRDURDzyntβΔsπsPDbπoψoαπ−üψDΔvüψuütπonPDündDmoψΔ−uψürDmodΔψπnαDoΨD
YoQpyrπdo[WPVQü·pβΔnoxüzπnQYQonΔPDüD−ompoundDwπtβDpotΔntDüntπproψπΨΔrütπvΔDü−tπvπtyRDJournalbofb
MedicinalbChemistryPD2002PDXYPDYVTYQUZ

8.3 37

519 ztru−turΔDündDmüαnΔtπ−DpropΔrtπΔsDoΨDnπtroxπdΔDmoψΔ−uψürD−rystüψsDbyDdΔnsπtyDΨun−tπonüψD−üψ−uψütπonsD
ΔmpψoyπnαDpΔrπodπ−DboundüryD−ondπtπonsRDJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD2002PDUVXPDUUWQVT 16.4 37

518 ztru−turüψDvΔrsütπψπtyDoΨDpΔptπdΔsDΨromDj˛–P˛–QdπsubstπtutΔdDαψy−πnΔsaDwrΔΨΔrrΔdD−onΨormütπonDoΨDtβΔD
j˛–P˛–QdπpβΔnyψαψy−πnΔDrΔsπduΔRDBiopolymersPD1990PDWTPDUQUU 2.2 37

517 hnβürmonπ−πtyDlΨΨΔ−tsDπnDtβΔD“πbrütπonüψDjkDzpΔ−trüDoΨDwropyψΔnΔDvxπdΔRDJournalbofbPhysicalb
ChemistrybLettersPD2013PDXPDWXVXQWXV] 6.4 36

516 hnüψytπ−üψDαrüdπΔntsDΨorDtwVPDdoubψΔDβybrπdDΨun−tπonüψsPDündDTkQkmTDwπtβDpoψürπzübψΔDΔmbΔddπnαD
dΔs−rπbΔdDbyDΨψu−tuütπnαD−βürαΔsRDJournalbofbComputationalbChemistryPD2015PDWZPDVV[UQ9T 3.5 36

515 lx−πtΔdDstütΔsDbΔβüvπorDoΨDnu−ψΔobüsΔsDπnDsoψutπonaDπnsπαβtsDΨromD−omputütπonüψDstudπΔsRDTopicsbinb
CurrentbChemistryPD2015PDWYYPDWV9QY[ 36
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514 zystΔmütπ−DpβΔnomΔnoψoαπ−üψDstudyDoΨDtβΔD−osDVfDüsymmΔtryDπnDunpoψürπzΔdDsΔmπQπn−ψusπvΔDkpzRD
PhysicalbReviewbDPD2008PD[]PD 4.9 36

513 hbsorptπonDspΔ−trumDoΨDhQTDkuhDunrüvΔψΔdDbyDquüntumDmΔ−βünπ−üψD−üψ−uψütπonsDπnDsoψutπonDonDtβΔD
LdhMVDxDLdTMVDtΔtrümΔrRDChemPhysChemPD2008PD9PDVYWUQ[ 3.2 36

512
kΔvΔψopmΔntDündDvüψπdütπonDoΨDünDπntΔαrütΔdD−omputütπonüψDüpproü−βDΨorDtβΔDmodΔψπnαDoΨD−wQlzyD
spΔ−trüDoΨDΨrΔΔDrüdπ−üψsDπnDsoψutπonaDpQLmΔtβyψtβπoMpβΔnyψDnπtronyψnπtroxπdΔDπnDtoψuΔnΔDüsDüD−üsΔD
studyRDJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD2006PDUV]PDUY]ZYQ[W

16.4 36

511 ’nvΔπψπnαDtβΔDzuψΨurQzuψΨurDirπdαΔaDh−−urütΔDztru−turüψDündDlnΔrαΔtπ−Djβürü−tΔrπzütπonDoΨDüD
oomo−βüψ−oαΔnDpntΔrmoψΔ−uψürDiondRDAngewandtebChemiebobInternationalbEditionPD2018PDY[PDUY]VVQUY]VZ16.4 36

510 j—huvtlTohuptpulDpzvtlyzDpuDjvskDpuTlyzTlsshyDjsv’kzaDpuzpnoTzDmyvtDlsljTyvupjD
zTy’jT’ylDhukDrpulTpjDjhsj’shTpvuzRDAstrophysicalbJournalPD2015PD]UTPDUUU 4.7 35

509
yΔψπübψΔDstru−turüψPDtβΔrmodynümπ−PDündDspΔ−tros−opπ−DpropΔrtπΔsDoΨDorαünπ−DmoψΔ−uψΔsDüdsorbΔdD
onDsπψπ−onDsurΨü−ΔsDΨromD−omputütπonüψDmodΔψπnαaDtβΔD−üsΔDoΨDαψy−πnΔgzπLUTTMRDPhysicalbChemistryb
ChemicalbPhysicsPD2011PDUWPDUZ[UWQV[

3.6 35

508
’“QvπsDspΔ−trüDoΨDtβΔDüntπ−ün−ΔrD−ümptotβΔ−πnDΨümπψyDdruαsDπnDüquΔousDsoψutπonaDspΔ−πΨπ−D
spΔ−tros−opπ−DsπαnüturΔsDunrüvΔψΔdDbyDüD−ombπnΔdD−omputütπonüψDündDΔxpΔrπmΔntüψDstudyRDJournalb
ofbPhysicalbChemistrybBPD2009PDUUWPDYWZ9Q[Y

3.4 35

507
yoψΔDoΨDwoψürDündDlntβüψpπ−DlΨΨΔ−tsDπnDtβΔDhddπtπonDoΨDtΔtβyψDyüdπ−üψDtoDzubstπtutΔdDhψφΔnΔsaDDhD
kΔnsπtyDmun−tπonüψDztudyDpn−ψudπnαDzoψvΔntDlΨΨΔ−tsRDJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD1998PD
UVTPDY[WWQY[XT

16.4 35

506
’nrüvΔψπnαDtβΔDroψΔDoΨDstΔrΔoQΔψΔ−tronπ−PDdynümπ−üψPDündDΔnvπronmΔntüψDΔΨΨΔ−tsDπnDtunπnαDtβΔD
stru−turΔDündDmüαnΔtπ−DpropΔrtπΔsDoΨDαψy−πnΔDrüdπ−üψDπnDüquΔousDsoψutπonDütDdπΨΨΔrΔntDpoDvüψuΔsRD
JournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD2007PDUV9PDUYW]TQ9T

16.4 35

505 vnDtβΔDpropΔrtπΔsDoΨDmπ−rosoψvütΔdDmoψΔ−uψΔsDπnDtβΔDαroundDLzTMDündDΔx−πtΔdDLzUMDstütΔsaDtβΔD
ünπsoψΔQümmonπüDUaUD−ompψΔxRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2007PDUV[PDUXXWTW 3.9 35

504
ztru−turΔsDündDpropΔrtπΔsDoΨDψüntβünπdΔDündDü−tπnπdΔD−ompψΔxΔsDbyDüDnΔwDdΔnsπtyDΨun−tπonüψD
üpproü−βaDsüntβünumPDαüdoψπnπumPDψutΔtπumPDündDtβorπumDβüψπdΔsDüsD−üsΔDstudπΔsRDJournalbofb
ComputationalbChemistryPD2000PDVUPDUUYWQUUZZ

3.5 35

503 ztru−turΔDündDtüαnΔtπ−DwropΔrtπΔsDoΨDvxovΔrdüzyψDyüdπ−üψsDündDiπrüdπ−üψsDbyDünDpntΔαrütΔdD
jomputütπonüψDhpproü−βRDJournalbofbPhysicalbChemistrybAPD1999PDUTWPDXV[YQXV]V 2.8 35

502 hbQπnπtπoDmΔ−βünπstπ−DstudπΔsDoΨDrüdπ−üψDrΔü−tπonsRDkπrΔ−tπvΔDΔΨΨΔ−tsDπnDtβΔDüddπtπonDoΨDmΔtβyψDrüdπ−üψD
toDunsymmΔtrπ−üψDΨψuoroΔtβΔnΔsRDJournalbofbthebChemicalbSocietybPerkinbTransactionsbIIPD1986PDUYU[QUYVX 35

501 zπmuψütπonDoΨD“ü−uumD’“DhbsorptπonDündDlψΔ−tronπ−Djπr−uψürDkπ−βroπsmDzpΔ−trüDoΨDtΔtβyψDvxπrünΔaD
TβΔDyoψΔDoΨD“πbrütπonüψDlΨΨΔ−tsRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2016PDUVPDV]VTQWW 6.4 35

500 mor−ΔDmπΔψdDwürümΔtrπzütπonDoΨDtΔtüψDponsDΨromDztütπstπ−üψDsΔürnπnαDTΔ−βnπquΔsRDJournalbofbChemicalb
TheorybandbComputationPD2018PDUXPDVYYQV[W 6.4 35

499
lΨΨΔ−tDoΨDtβΔDˇ�DirπdαΔDündDh−−ΔptorDonDpntrümoψΔ−uψürDjβürαΔDTrünsΨΔrDπnDwusβQwuψψDjütπonπ−D
jβromopβorΔsaDhnD’ψtrüΨüstDzpΔ−tros−opπ−DündDTkQkmTDjomputütπonüψDztudyRDChemPhysChemPD2015
PDUZPDUXXTQYT

3.2 34

498 “πbronπ−D−oupψπnαDdomπnütΔsDtβΔDΔψΔ−tronπ−D−πr−uψürDdπ−βroπsmDoΨDtβΔDbΔnzΔnΔD−βromopβorΔD´„sLbMD
bündRDJournalbofbOrganicbChemistryPD2013PD[]PD[W9]QXTY 4.2 34

497 hbsorptπonDündDΔmπssπonDspΔ−trüDoΨDΨψuorΔs−ΔntDsπψπ−üDnünopürtπ−ψΔsDΨromDTkQkmTSttSwjtD
−üψ−uψütπonsRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2011PDUWPDUZZ]9Q9[ 3.6 34

(2011-2008)
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496 lvπdΔn−ΔDoΨDvürπübψΔDoQbondDnΔtworφDΨorDnπtroxπdΔDrüdπ−üψsDπnDprotπ−DsoψvΔntsRDJournalbofbPhysicalb
ChemistrybBPD2006PDUUTPDUZU]9Q9V 3.4 34

495
jonΨormütπonüψDündDspΔ−tros−opπ−DünüψysπsDoΨDtβΔDtyrosyψDrüdπ−üψDdπpΔptπdΔDünüψoαuΔDπnDtβΔDαüsD
pβüsΔDündDπnDüquΔousDsoψutπonDbyDüDdΔnsπtyDΨun−tπonüψS−ontπnuumDsoψvΔntDmodΔψRDJournalbofbtheb
AmericanbChemicalbSocietyPD2002PDUVXPDUUYWUQXT

16.4 34

494 TunπnαDoΨDztru−turüψDündDtüαnΔtπ−DwropΔrtπΔsDoΨDuπtronyψDuπtroxπdΔsDbyDtβΔDlnvπronmΔntRDhD
jombπnΔdDlxpΔrπmΔntüψDündDjomputütπonüψDztudyRDJournalbofbPhysicalbChemistrybAPD1999PDUTWPDWX]UQWX]]2.8 34

493 ztru−turΔDündDlzyDmΔüturΔsDoΨDnψy−πnΔDyüdπ−üψRDJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD1995PDUU[PDUVZU]QUVZVX16.4 34

492 kΔnsπtyDΨun−tπonüψDtβΔoryaDhnDΔΨΨΔ−tπvΔDtβΔorΔtπ−üψDtooψDΨorDtβΔDstudyDoΨDˇ�Drüdπ−üψsRDInternationalb
JournalbofbQuantumbChemistryPD1994PDYVPD9ZWQ9[U 2.1 34

491 hDnΔwDαΔnΔrüψDΨormDoΨDmoψΔ−uψürDΨor−ΔDΨπΔψdsRDhppψπ−ütπonDtoDπntrüQDündDπntΔrrΔsπduΔDπntΔrü−tπonsDπnD
pΔptπdΔsRDJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD1992PDUUXPD9T]YQ9T9W 16.4 34

490 lΨΨπ−πΔntDlx−πtΔdQztütΔDzymmΔtryDirΔüφπnαDπnDüDjütπonπ−DxuüdrupoψürDzystΔmDiΔürπnαD
kπpβΔnyψümπnoDkonorsRDChemPhysChemPD2016PDU[PDUWZQXZ 3.2 34

489 uon−ovüψΔntDpntΔrü−tπonsDündDpntΔrnüψDkynümπ−sDπnDwyrπdπnΔQhmmonπüaDhDjombπnΔdD
xuüntumQjβΔmπ−üψDündDtπ−rowüvΔDzpΔ−tros−opyDztudyRDChemistrybobAbEuropeanbJournalPD2017PDVWPDX][ZQX]]W4.8 33

488 TowürdDspΔ−tros−opπ−Dü−−urü−yDΨorDopΔnQsβΔψψDsystΔmsaDmoψΔ−uψürDstru−turΔDündDβypΔrΨπnΔD−oupψπnαD
−onstüntsDoΨDoVjuPDoVjwPDuoVPDündDwoVDüsDtΔstD−üsΔsRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2010PDUWWPDU]XWTU 3.9 33

487
pntΔrpψüyDoΨDstΔrΔoQΔψΔ−tronπ−PDΔnvπronmΔntüψPDündDdynümπ−üψDΔΨΨΔ−tsDπnDdΔtΔrmπnπnαDtβΔDlwyD
pürümΔtΔrsDoΨDüromütπ−DspπnQprobΔsaDpukjvDüsDüDtΔstD−üsΔRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD
2010PDUVPDW[XUQZ

3.6 33

486 oydrodynümπ−DmodΔψπnαDoΨDdπΨΨusπonDtΔnsorDpropΔrtπΔsDoΨDΨψΔxπbψΔDmoψΔ−uψΔsRDJournalbofb
ComputationalbChemistryPD2009PDWTPDVQUW 3.5 33

485 hnDπntΔαrütΔdD−omputütπonüψDproto−oψDΨorDtβΔDü−−urütΔDprΔdπ−tπonDoΨDlwyDündDwutyDpürümΔtΔrsDoΨD
ümπnoxyψDrüdπ−üψsDπnDsoψutπonRDMagneticbResonancebinbChemistryPD2010PDX]DzuppψDUPDzUUQVV 2.1 33

484
wuψsΔDlukvyDündDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDtβΔoryDonDtβΔDpΔrπdπnπnDtrπpψΔtDstütΔDπnvoψvΔdDπnDtβΔD
pβotoQprotΔ−tπvΔDmΔ−βünπsmDπnDtβΔDpΔrπdπnπnQ−βψoropβyψψDüQprotΔπnDΨromDhmpβπdπnπumD−ürtΔrüΔRD
BiochimicabEtbBiophysicabActabobBioenergeticsPD2008PDU[[[PDV9YQWT[

4.6 33

483
hssΔssmΔntDoΨDüD−omputütπonüψDstrütΔαyDüpproü−βπnαDspΔ−tros−opπ−Dü−−urü−yDΨorDstru−turΔPD
müαnΔtπ−DpropΔrtπΔsDündDvπbrütπonüψDΨrΔquΔn−πΔsDoΨDorαünπ−DΨrΔΔDrüdπ−üψsaDtβΔDmLVMjuDündDmLVMivD
−üsΔRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2008PDUTPDZ99UQ[

3.6 33

482
oüψoαΔnDbondsDbΔtwΔΔnDVPVPZPZQtΔtrümΔtβyψpπpΔrπdπnΔQuQoxyψDrüdπ−üψDündDjxoymzpDspΔ−πΔsaDkmTD
−üψ−uψütπonsDoΨDpβysπ−o−βΔmπ−üψDpropΔrtπΔsDündD−ompürπsonDwπtβDβydroαΔnDbondΔdDüddu−tsRDJournalb
ofbPhysicalbChemistrybAPD2007PDUUUPD]X]VQ9T

2.8 33

481 jβΔmπ−üψPDpuψsΔDrüdπoψysπsDündDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDstudπΔsDoΨDüDnΔwPDψübπψΔDYPZQπndoψΔquπnonΔDündDπtsD
sΔmπquπnonΔRDJournalbofbOrganicbChemistryPD2007PD[VPDUY9YQZTW 4.2 33

480 “πbrütπonüψDünüψysΔsDΨorDjomjψirDündDjkmjψirDbüsΔdDonDβπαβDψΔvΔψDübDπnπtπoD−üψ−uψütπonsRDJournalbofb
ChemicalbPhysicsPD2006PDUVYPDTYXWT] 3.9 33

479 wΔrΨormün−ΔDoΨDübDπnπtπoDündDkmTDwjtDmΔtβodsDπnD−üψ−uψütπnαDvπbrütπonüψDspΔ−trüDπnDsoψutπonaD
mormüψdΔβydΔDπnDü−ΔtonπtrπψΔDüsDüDtΔstD−üsΔRDChemicalbPhysicsbLettersPD2005PDXUZPDVTZQVUU 2.5 33

VicenzozBarone

18



478 TβΔorΔtπ−üψDüpproü−βDtoDtβΔDstru−turΔDündDβypΔrΨπnΔD−oupψπnαD−onstüntsDoΨDnonrπαπdDrüdπ−üψsaDtβΔD
−üsΔDoΨDdπβydronπtrosyψDrüdπ−üψRDThebJournalbofbPhysicalbChemistryPD1993PD9[PDZWYYQZWZU 33

477 jonΨormütπonüψDbΔβüvπourDoΨDπsomΔrπ−DbπtβπΔnyψsRDhnDübDπnπtπoDstudyRDJournalbofbthebChemicalbSocietyb
PerkinbTransactionsbIIPD1986PD9T[ 33

476 kΔvΔψopmΔntDündDpmpψΔmΔntütπonDoΨDhdvün−ΔdDmπttπnαDtΔtβodsDΨorDtβΔDjüψ−uψütπonDoΨDh−−urütΔD
toψΔ−uψürDztru−turΔsRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2017PDUWPDWTZTQWT[Y 6.4 32

475
ztΔrΔoQΔψΔ−tronπ−PDvπbrütπonüψPDündDΔnvπronmΔntüψD−ontrπbutπonsDtoDpoψürπzübπψπtπΔsDoΨDψürαΔD
moψΔ−uψürDsystΔmsaDüDΨΔüsπbψΔDünβürmonπ−Dproto−oψRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD
2014PDUTPDVXYZQVXZX

6.4 32

474
wrΔsΔn−ΔDoΨDtwoDΔmπssπvΔDmπnπmüDπnDtβΔDψowΔstDΔx−πtΔdDstütΔDoΨDüDpusβQpuψψD−ütπonπ−DdyΔD
unΔquπvo−üψψyDprovΔdDbyDΨΔmtosΔ−ondDupQ−onvΔrsπonDspΔ−tros−opyDündDvπbronπ−D
quüntumQmΔ−βünπ−üψD−omputütπonsRDJournalbofbPhysicalbChemistrybBPD2015PDUU9PDZTWYQXT

3.4 32

473 hnDπntΔαrütΔdDΔxpΔrπmΔntüψDündDquüntumQ−βΔmπ−üψDπnvΔstπαütπonDonDtβΔDvπbrütπonüψDspΔ−trüDoΨD
−βψoroΨψuoromΔtβünΔRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2013PDUW9PDUZXWTV 3.9 32

472
tΔtβyψDwβospβütΔDkπünπonDoydroψysπsDπnDzoψutπonDjβürü−tΔrπzΔdDbyDwütβDjoψψΔ−tπvΔD“ürπübψΔsD
joupψΔdDwπtβDkmTQiüsΔdDlnβün−ΔdDzümpψπnαDzπmuψütπonsRDJournalbofbChemicalbTheorybandb
ComputationPD2011PD[PDYW9QXW

6.4 32

471 koubψΔDjQoDü−tπvütπonDoΨDΔtβünΔDbyDmΔtüψQΨrΔΔDzvVNODrüdπ−üψD−ütπonsRDChemistrybobAbEuropeanbJournal
PD2010PDUZPDZVWXQXV 4.8 32

470 “üψπdütπonDoΨDoybrπdDkΔnsπtyDmun−tπonüψSoürtrΔΔâ��mo−φDhpproü−βΔsDΨorDtβΔDztudyDoΨDoomoαΔnΔousD
jütüψysπsRDThebJournalbofbPhysicalbChemistryPD1996PDUTTPDVT9XQVT99 32

469 hbDπnπtπoDprΔdπ−tπonDoΨDtβΔDΔmπssπonD−oψorDπnDpβospβorΔs−ΔntDπrπdπumLpppMD−ompψΔxΔsDΨorDvslksRD
JournalbofbPhysicalbChemistrybBPD2008PDUUVPDUWU]UQW 3.4 32

468
pntrπnsπ−DündDΔnvπronmΔntüψDΔΨΨΔ−tsDπnDtβΔDpβysπ−oQ−βΔmπ−üψDpropΔrtπΔsDoΨDnπtroxπdΔsRDTβΔD−üsΔDoΨD
VQpβΔnyψQXPXPYPYQtΔtrümΔtβyψQXPYQdπβydroQUoQπmπdüzoψQUQoxyψDWQoxπdΔRDChemicalbPhysicsbLettersPD1999PD
WUTPDUY9QUZY

2.5 32

467 lxtΔnsπonDoΨDtβΔDFjβΔüpFDjomposπtΔDhpproü−βDtoDuon−ovüψΔntDpntΔrü−tπonsaDTβΔDσunQjβzDz−βΔmΔRD
JournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2020PDUZPD9]]QUTTZ 6.4 32

466 lxtΔndπnαDtβΔDpΔrturbΔdDmütrπxDmΔtβodDbΔyondDtβΔDdπpoψürDüpproxπmütπonaD−ompürπsonDoΨD
dπΨΨΔrΔntDψΔvΔψsDoΨDtβΔoryRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2018PDVTPDVXWZ9QVXW[] 3.6 32

465 “πbrütπonüψDkΔnsπtyDtütrπxDyΔnormüψπzütπonDnroupRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD
2017PDUWPDW[ZXQW[[[ 6.4 31

464
pdΔntπΨπ−ütπonDoΨDzΔrπnΔDjonΨormΔrsDbyDtütrπxQpsoψütπonDpyDzpΔ−tros−opyDhπdΔdDbyDuΔürQpnΨrürΔdD
süsΔrQpndu−ΔdDjonΨormütπonüψDjβünαΔPDVkDjorrΔψütπonDhnüψysπsPDündDxuüntumDtΔ−βünπ−üψD
hnβürmonπ−DjomputütπonsRDJournalbofbPhysicalbChemistrybBPD2015PDUU9PDUTX9ZQYUT

3.4 31

463 ’nrüvΔψπnαDtβΔDpΔ−uψπürDmodusDopΔründπDoΨDüDnΔwD−ψüssDoΨDsoψvüto−βromπ−DΨψuorΔs−ΔntDmoψΔ−uψürD
rotorsDbyDspΔ−tros−opπ−DündDquüntumDmΔ−βünπ−üψDmΔtβodsRDChemicalbSciencePD2013PDXPDVYTV 9.4 31

462 wjtSTkQkmTDstudyDoΨDtβΔDtwoDψowΔstDΔx−πtΔdDstütΔsDoΨDurü−πψDdΔrπvütπvΔsDπnDsoψutπonaDTβΔDΔΨΨΔ−tDoΨD
tβΔDΨun−tπonüψDündDoΨDtβΔD−üvπtyDmodΔψRDComputationalbandbTheoreticalbChemistryPD2009PD9UXPD][Q9W 31

461 jβΔmπsorptπonDoΨDütomπ−DündDmoψΔ−uψürDoxyαΔnDonDtβΔDLUTTMDsurΨü−ΔDoΨDsπψπ−onbDüDtβΔorΔtπ−üψDstudyRD
SurfacebSciencePD1985PDUZVPDVWTQVW] 1.8 31

(1985-1993)
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460 uΔwDdΔvΔψopmΔntsDoΨDüDmuψtπΨrΔquΔn−yDvπrtuüψDspΔ−tromΔtΔraDstΔrΔoQΔψΔ−tronπ−PDdynümπ−üψPDündD
ΔnvπronmΔntüψDΔΨΨΔ−tsDonD−βπroptπ−üψDspΔ−trüRDChiralityPD2014PDVZPDY]]QZTT 2.1 30

459
“tzQyvTaDhDuΔwDtoduψΔDoΨDtβΔD“πrtuüψDtuψtπΨrΔquΔn−yDzpΔ−tromΔtΔrDΨorDzπmuψütπonPD
pntΔrprΔtütπonPDündDmπttπnαDoΨDyotütπonüψDzpΔ−trüRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2017
PDUWPDXW]VQXW9Z

6.4 30

458 “πbronπ−DjoupψπnαDpnvΔstπαütπonDtoDjomputΔDwβospβorΔs−Δn−ΔDzpΔ−trüDoΨDwtLppMDjompψΔxΔsRD
InorganicbChemistryPD2015PDYXPDYY]]Q9Y 5.1 30

457 hnDpntΔαrütΔdDwroto−oψDΨorDtβΔDh−−urütΔDjüψ−uψütπonDoΨDtüαnΔtπ−DpntΔrü−tπonsDπnDvrαünπ−DtüαnΔtsRD
JournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2011PD[PDZ99Q[TZ 6.4 30

456 hbDπnπtπoDmodΔψπnαDoΨDj”QlzyDspΔ−trüDoΨDtβΔDdoubψΔDspπnDψübΔψΔdDpΔptπdΔD
mmo−QLhπbQhπbQTvhjMVQhπbQvtΔDπnDü−ΔtonπtrπψΔRDJournalbofbPhysicalbChemistrybBPD2007PDUUUPDVZZ]Q[X 3.4 30

455 ztudyDoΨDprototypπ−üψDkπΔψsQhψdΔrDrΔü−tπonsDbyDüDβybrπdDdΔnsπtyDΨun−tπonüψSoürtrΔΔQmo−φDüpproü−βRD
ChemicalbPhysicsbLettersPD1996PDVYUPDW9WQW99 2.5 30

454 lxpΔrπmΔntüψDündDtβΔorΔtπ−üψDüpproü−βDtoDtβΔDΔψΔ−tronπ−Dstru−turΔDündDtβΔDmoψΔ−uψürD−onΨormütπonD
oΨDüzübπpβΔnyψsRDhssymΔtrπ−DbπpyrπdπnΔsRDChemicalbPhysicsPD1985PD9ZPDXWYQXXY 2.3 30

453 ztru−turüψDΨΔüturΔsDoΨDtβΔD−ürbonQsuψΨurD−βΔmπ−üψDbondaDüDsΔmπQΔxpΔrπmΔntüψDpΔrspΔ−tπvΔRDCanadianb
JournalbofbChemistryPD2016PD9XPDUTZYQUT[Z 0.9 30

452
lψΔ−tronπ−DübsorptπonDspΔ−trüDoΨDpyrπdπnΔDündDnπ−otπnΔDπnDüquΔousDsoψutπonDwπtβDüD−ombπnΔdD
moψΔ−uψürDdynümπ−sDündDpoψürπzübψΔDxtSttDüpproü−βRDJournalbofbComputationalbChemistryPD2017PD
W]PDWU9QWWY

3.5 29

451 h−−urütΔDprΔdπ−tπonDoΨDbuψφDpropΔrtπΔsDπnDβydroαΔnDbondΔdDψπquπdsaDümπdΔsDüsD−üsΔDstudπΔsRDPhysicalb
ChemistrybChemicalbPhysicsPD2016PDU]PDVYWXVQVYWYX 3.6 29

450
lnvπronmΔntüψDündD−ompψΔxütπonDΔΨΨΔ−tsDonDtβΔDstru−turΔsDündDspΔ−tros−opπ−DsπαnüturΔsDoΨDorαünπ−D
pπαmΔntsDrΔψΔvüntDtoD−uψturüψDβΔrπtüαΔaDtβΔD−üsΔDoΨDüψπzürπnDündDüψπzürπnQtαLppMShψLpppMD−ompψΔxΔsRD
PhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2014PDUZPDV]9[Q9UU

3.6 29

449
’ndΔrstündπnαDtβΔDpβotopβysπ−üψDpropΔrtπΔsDoΨD−oumürπnQbüsΔdDwψuronπ−Qsπψπ−üDLwψuzMDnünopürtπ−ψΔsD
byDmΔünsDoΨDtπmΔQrΔsoψvΔdDΔmπssπonDspΔ−tros−opyDündDü−−urütΔDTkkmTSsto−βüstπ−D−üψ−uψütπonsRD
PhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2013PDUYPDUVWZTQ[V

3.6 29

448 mrΔΔDrüdπ−üψD−oupψπnαDoΨDoQsΔmπquπnonΔsDun−ovΔrΔdRDJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD2013PD
UWYPDUVUXVQ9 16.4 29

447 tüαnΔtπ−D−oupψπnαDπnDbπsQnπtronyψnπtroxπdΔDrüdπ−üψsaDTβΔDroψΔDoΨDüromütπ−DbrπdαΔsRDJournalbofb
ChemicalbPhysicsPD2009PDUWTPDT9XWTZ 3.9 29

446 TowürdsDψπnΔürDs−üψπnαDπnD−ontπnuumDsoψvΔntDmodΔψsRaDhDnΔwDπtΔrütπvΔDpro−ΔdurΔDΨorDΔnΔrαπΔsDündD
αΔomΔtryDoptπmπzütπonsRDChemicalbPhysicsbLettersPD1998PDV9WPDVVUQVV9 2.5 29

445 psotopomΔrπ−D−onΨormütπonüψD−βünαΔsDπnDtβΔDünπsoψΔQwütΔrD−ompψΔxaDnΔwDπnsπαβtsDΨromDoyQ’“D
spΔ−tros−opyDündDtβΔorΔtπ−üψDstudπΔsRDJournalbofbPhysicalbChemistrybAPD2007PDUUUPDUVWZWQ[U 2.8 29

444 jonΨormütπonüψDiΔβüvπorDoΨDtü−romoψΔ−uψΔsDπnDzoψutπonRDoomopoψypΔptπdΔsDoΨD˛–Qhmπnoπsobutyrπ−D
h−πdDüsDTΔstDjüsΔsRDMacromoleculesPD2001PDWXPD[YYTQ[YY[ 5.5 29

443 kΔvΔψopmΔntDündD“üψπdütπonDoΨDlΨΨΔ−tπvΔDjomputütπonüψDztrütΔαπΔsDΨorDtβΔDztudyDoΨDtΔtüψD
uπtroxπdΔDjompψΔxΔsRDJournalbofbPhysicalbChemistrybAPD1999PDUTWPD[Z[ZQ[Z]Y 2.8 29

VicenzozBarone
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442
jonΨormütπonüψDiΔβüvπorDündDtüαnΔtπ−DwropΔrtπΔsDoΨDvrαünπ−Dyüdπ−üψsDkΔrπvΔdDΨromDhmπnoDh−πdD
yΔsπduΔsRDTβΔDkπpΔptπdΔDhnüψoαDoΨDnψy−πnΔDyüdπ−üψRDJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD1995PD
UU[PDUT]WQUT]9

16.4 29

441 kΔnsπtyDmun−tπonüψDjüψ−uψütπonsDoΨDpsotropπ−DoypΔrΨπnΔDjoupψπnαDjonstüntsDπnDRbΔtüRQrΔtoΔnoψyψD
yüdπ−üψsRDThebJournalbofbPhysicalbChemistryPD1994PD9]PD]ZX]Q]ZYV 29

440
yΔψütπvΔDordΔrπnαDündDspü−πnαDoΨDnDündDRpπRDψΔvΔψsDπnDπsomΔrπ−DbπpyrπmπdπnΔsRDhDtβΔorΔtπ−üψDündD
αüsQpβüsΔD’“DpβotoΔψΔ−tronDspΔ−tros−opπ−DstudyRDJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD1982PD
UTXPDXY[UQXY[]

16.4 29

439 zπmuψütπonDoΨD“πbronπ−DzpΔ−trüDoΨDmψΔxπbψΔDzystΔmsaDoybrπdDk“yQoürmonπ−Dhpproü−βΔsRDJournalbofb
ChemicalbTheorybandbComputationPD2017PDUWPDV]TXQV]VV 6.4 28

438 toψΔ−uψürDstru−turΔDündDspΔ−tros−opπ−DsπαnüturΔsDoΨDü−roψΔπnaDtβΔoryDmΔΔtsDΔxpΔrπmΔntRDJournalbofb
PhysicalbChemistrybAPD2014PDUU]PDZZX]QYZ 2.8 28

437 iürrπΔrψΔssDpβotoπsomΔrπsütπonDoΨDtβΔDFsπmpψΔstD−yünπnΔFaDσoπnπnαD−omputütπonüψDündDΨΔmtosΔ−ondD
optπ−üψDspΔ−tros−opπΔsDtoDtrü−ΔDtβΔDΨuψψDrΔü−tπonDpütβRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2012PDUXPDUWWYTQZX3.6 28

436 ’ndΔrstündπnαDΔψΔ−tronDtrünsΨΔrDü−rossDnΔαütπvΔψyQ−βürαΔdDhπbDoψπαopΔptπdΔsRDJournalbofbPhysicalb
ChemistrybBPD2005PDUT9PDUTVWQWW 3.4 28

435
jonΨormütπonüψDünüψysπsDoΨDtβΔDtyrosπnΔDdπpΔptπdΔDünüψoαuΔDπnDtβΔDαüsDpβüsΔDündDπnDüquΔousD
soψutπonDbyDüDdΔnsπtyDΨun−tπonüψS−ontπnuumDsoψvΔntDmodΔψRDJournalbofbComputationalbChemistryPD
2002PDVWPDZYTQZU

3.5 28

434
lΨΨΔ−tπvΔDmodΔψπnαDoΨDπntrπnsπ−DündDΔnvπronmΔntüψDΔΨΨΔ−tsDonDtβΔDstru−turΔDündDΔψΔ−tronD
pψürümüαnΔtπ−DrΔsonün−ΔDpürümΔtΔrsDoΨDnπtroxπdΔsDbyDünDπntΔαrütΔdDquüntumD
mΔ−βünπ−üψSmoψΔ−uψürDmΔ−βünπ−sSpoψürπzübψΔD−ontπnuumDmodΔψDüpproü−βRDTheoreticalbChemistryb
AccountsPD2000PDUTXPDV[WQV[9

1.9 28

433 hDtβΔorΔtπ−üψDπnvΔstπαütπonDoΨDpotΔntπüψDΔnΔrαyDsurΨü−ΔsDαovΔrnπnαDtβΔDpβoto−βΔmπ−üψD
tüutomΔrπzütπonDoΨDVQpyrπdonΔRDChemicalbPhysicsbLettersPD1994PDVVZPDW99QXTX 2.5 28

432
lΨΨΔ−tπvΔDyΔtDrΔψπübψΔD−omputütπonDoΨDβypΔrΨπnΔD−oupψπnαD−onstüntsDπnDsoψutπonDbyDüDxtSttD
üpproü−βaDpntΔrpψüyDbΔtwΔΔnDΔψΔ−trostütπ−sDündDnonQΔψΔ−trostütπ−DΔΨΨΔ−tsRDJournalbofbChemicalb
PhysicsPD2019PDUYTPDUVXUTV

3.9 27

431
hnDuψtrüΨüstDspΔ−tros−opπ−DündDquüntumDmΔ−βünπ−üψDπnvΔstπαütπonDoΨDmuψtπpψΔDΔmπssπonsDπnDpusβQpuψψD
pyrπdπnπumDdΔrπvütπvΔsDbΔürπnαDdπΨΨΔrΔntDΔψΔ−tronDdonorsRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2015PD
U[PDVT9]UQ9

3.6 27

430
h−−urütΔDstru−turΔPDtβΔrmodynümπ−sPDündDspΔ−tros−opyDoΨDmΔdπumQsπzΔdDrüdπ−üψsDbyDβybrπdD−oupψΔdD
−ψustΔrSdΔnsπtyDΨun−tπonüψDtβΔoryDüpproü−βΔsaDtβΔD−üsΔDoΨDpβΔnyψDrüdπ−üψRDJournalbofbChemicalbPhysics
PD2013PDUW]PDVWXWTW

3.9 27

429 TβΔDprotonDüΨΨπnπtyDündDαüsQpβüsΔDbüsπ−πtyDoΨDsuψΨurDdπoxπdΔRDChemPhysChemPD2011PDUVPDUUVQY 3.2 27

428 lxtΔndπnαDtβΔDyünαΔDoΨDjomputütπonüψDzpΔ−tros−opyDbyDxtSttDhpproü−βΔsaDTπmΔQkΔpΔndΔntDündD
TπmΔQpndΔpΔndΔntDyoutΔsRDAdvancesbinbQuantumbChemistryPD2010PDU[QY[ 1.4 27

427 iΔnzotβπopyrünoπndoψΔQbüsΔdDüntπproψπΨΔrütπvΔDüαΔntsaDsyntβΔsπsPD−ytotoxπ−πtyPDnu−ψΔπ−Dü−πdsD
πntΔrü−tπonPDündDtopoπsomΔrüsΔsDπnβπbπtπonDpropΔrtπΔsRDJournalbofbMedicinalbChemistryPD2009PDYVPDYXV9QXU 8.3 27

426 yüdπütπonQπndu−ΔdDΨormütπonDoΨDkuhDπntrüstründD−rossψπnφsDbΔtwΔΔnDtβymπnΔDündDüdΔnπnΔDbüsΔsaDhD
tβΔorΔtπ−üψDüpproü−βRDOrganicbandbBiomolecularbChemistryPD2006PDXPDW9]ZQ9V 3.9 27

425 hDtβΔorΔtπ−üψDstudyDoΨDprotonDtrünsΨΔrDπnD[VPVfQbπpyrπdyψ·QWPWfQdπoψRDChemicalbPhysicsbLettersPD1995PD
VXUPDUQZ 2.5 27

(1995-1995)
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424 vnDtβΔD−βΔmπsorptπonDoΨDwütΔrDonDtβΔDLUTTMDsurΨü−ΔDoΨDsπψπ−onRDSurfacebSciencePD1987PDU]TPDY99QZTX 1.8 27

423 TΔmpΔrüturΔDkΔpΔndΔn−ΔDoΨDyüdπütπvΔDündDuonrüdπütπvΔDyütΔsDΨromDTπmΔQkΔpΔndΔntDjorrΔψütπonD
mun−tπonDtΔtβodsRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2016PDUVPD[[XQ]Z 6.4 26

422 h−−urütΔDmπrstQwrπn−πpψΔDwrΔdπ−tπonDoΨDLV9MzπDündDLU[MvDutyDwürümΔtΔrsDπnDzπvVDwoψymorpβsaDTβΔD
jüsΔsDoΨD ΔoψπtΔsDzπαmüQVDündDmΔrrπΔrπtΔRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2008PDXPDVUWTQXT 6.4 26

421 hbDπnπtπoDstudyDoΨDΔψΔ−tronDüΨΨπnπtyDvürπütπonDπndu−ΔdDbyDorαünπ−DmoψΔ−uψΔDüdsorptπonDonDtβΔDsπψπ−onD
LTTUMDsurΨü−ΔRDPhysicalbReviewbBPD2007PD[ZPD 3.3 26

420 hbDπnπtπoD−omputütπonDoΨDspΔ−tros−opπ−DpürümΔtΔrsDüsDüDtooψDΨorDtβΔDstru−turüψDΔψu−πdütπonDoΨD
orαünπ−DsystΔmsRDComputationalbandbTheoreticalbChemistryPD2007PD]UUPDWVWQWWY 26

419 zoψvΔntDΔΨΨΔ−tsDonDtβΔD−onΨormütπonüψDbΔβüvπorDoΨDmodΔψDpΔptπdΔsRDhD−ompürπsonDbΔtwΔΔnD
dπΨΨΔrΔntD−ontπnuumDmodΔψsRDChemicalbPhysicsbLettersPD1996PDVZWPDUUWQUU] 2.5 26

418 todΔψDoümπψtonπünsDπnDtβΔDstudyDoΨD−βΔmπsorptπonDündD−ütüψysπsRDSurfacebSciencePD1985PDUYVQUYWPDZ9TQ[TU1.8 26

417 uΔwDquüntumD−βΔmπ−üψD−omputütπonsDoΨDΨormümπdΔDdΔutΔrütπonDsupportDüDαüsQpβüsΔDΨormütπonDoΨD
tβπsDprΔbπotπ−DmoψΔ−uψΔRDMonthlybNoticesbofbthebRoyalbAstronomicalbSociety:bLettersPD2017PDsψxTUV 4.3 25

416 hDmuψtπΨrΔquΔn−yDvπrtuüψDspΔ−tromΔtΔrDΨorD−ompψΔxDbπoQorαünπ−DsystΔmsaDvπbronπ−DündD
ΔnvπronmΔntüψDΔΨΨΔ−tsDonDtβΔD’“S“πsDspΔ−trumDoΨD−βψoropβyψψDüRDChemPhysChemPD2014PDUYPDWWYYQZX 3.2 25

415 “πbrütπonüψDünüψysπsDoΨDxQrüyDübsorptπonDΨπnΔDstru−turΔDtβΔrmüψDΨü−torsDbyDübDπnπtπoDmoψΔ−uψürD
dynümπ−saDtβΔD nLppMDπonDπnDüquΔousDsoψutπonDüsDüD−üsΔDstudyRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2011PDUWXPDT[XYTX3.9 25

414 wΔrΨormün−ΔDoΨDüDnΔwDβybrπdDoürtrΔΔâ��mo−φSroβnâ��zβümDmodΔψDLi9]MDπnDprΔdπ−tπnαDvπbrütπonüψD
ΨrΔquΔn−πΔsPDpoψürπsübπψπtπΔsDündDutyD−βΔmπ−üψDsβπΨtsRDChemicalbPhysicsbLettersPD1999PDWUUPDZ9Q[Z 2.5 25

413 wrotonDtrünsΨΔrDπnDsmüψψDmodΔψDsystΔmsaDhDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDstudyRDInternationalbJournalbofb
QuantumbChemistryPD1995PDYZPDZ9[Q[TY 2.1 25

412
zΔnsπtπvπtyDoΨDpΔptπdΔD−onΨormütπonDtoDmΔtβodsDündDαΔomΔtrπ−üψDpürümΔtΔrsRDhD−ompürütπvΔDübD
πnπtπoDündDmoψΔ−uψürDmΔ−βünπ−sDstudyDoΨDoψπαomΔrsDoΨDRüψpβüRQümπnoπsobutyrπ−Dü−πdRDMacromoleculesPD
1990PDVWPDVTW]QVTXX

5.5 25

411 TβΔD−βüψψΔnαπnαDpψüyαroundDoΨDüstro−βΔmπstryaDünDπntΔαrütΔdDrotütπonüψDspΔ−tros−opyDQDquüntumD
−βΔmπstryDstrütΔαyRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2020PDVVPDZYT[QZYVW 3.6 24

410 yotütπonüψDündDpnΨrürΔdDzpΔ−tros−opyDoΨDltβünπmπnΔaDhDyoutΔDtowürdDptsDhstropβysπ−üψDündD
wψünΔtüryDkΔtΔ−tπonRDAstrophysicalbJournalPD2018PD]YYPDUVW 4.7 24

409 tΔtβodsDΨorDjüψ−uψütπnαDwürtπtπonDmun−tπonsDoΨDtoψΔ−uψΔsDpnvoψvπnαDsürαΔDhmpψπtudΔDündSorD
hnβürmonπ−DtotπonsRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2016PDUVPDUTUUQ] 6.4 24

408 ’ψtrüsoundQπndu−ΔdDtrünsΨormütπonDoΨDΨψuorΔs−ΔntDorαünπ−Dnünopürtπ−ψΔsDΨromDüDmoψΔ−uψürDrotorD
πntoDrβomboπdüψDnüno−rystüψsDwπtβDΔnβün−ΔdDΔmπssπonRDChemicalbCommunicationsPD2014PDYTPDUV9YYQ] 5.8 24

407 ztru−turΔQwropΔrtπΔsDyΔψütπonsβπpsDπnDTrπpψΔtDnroundDztütΔDvrαünπ−Dkπrüdπ−üψsaDhDjomputütπonüψD
ztudyRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2013PD9PDWTTQ[ 6.4 24
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406 TπmΔQkΔpΔndΔntDhpproü−βΔsDtoDjüψ−uψütπonDoΨDztΔüdyQztütΔD“πbronπ−DzpΔ−trüaDmromDmuψψyDxuüntumD
toDjψüssπ−üψDhpproü−βΔsD2011PDX[YQYUZ 24

405 tüαnΔtπ−DπntΔrü−tπonsDπnDpβΔnyψQbrπdαΔdDnπtroxπdΔDdπrüdπ−üψsaD−onΨormütπonüψDΔΨΨΔ−tsDbyD
muψtπrΔΨΔrΔn−ΔDündDbroφΔnDsymmΔtryDkmTDüpproü−βΔsRDJournalbofbPhysicalbChemistrybAPD2009PDUUWPDUYUYTQY2.8 24

404 ztru−turΔDündDβypΔrΨπnΔDpürümΔtΔrsDoΨD−y−ψopropyψDündDbπ−y−ψobutyψDrüdπ−üψsDΨromD
postQoürtrΔΔâ��mo−φD−omputütπonsRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD1996PDUTXPDVZWTQVZW[ 3.9 24

403 yoψΔDoΨDoürtrΔΔQmo−φDΔx−βünαΔDπnDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDtβΔoryRDChemicalbPhysicsbLettersPD1994PDVWTPDU]9QU9Y2.5 24

402 tΔtβyψDüddπtπonDtoDü−ΔtyψΔnΔDündDΔtβyψΔnΔDΨromDüDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDüpproü−βRDChemicalbPhysicsb
LettersPD1995PDVXZPDXYQYV 2.5 24

401 uonΔmpπrπ−üψD−ψustΔrQmodΔψDstudyDoΨDtβΔD−βΔmπsorptπonDoΨDütomπ−DβydroαΔnDonDtβΔDLUUUMDsurΨü−ΔDoΨD
dπümondψπφΔD−rystüψsRDPhysicalbReviewbBPD1986PDWXPD[VTWQ[VT] 3.3 24

400 süborütoryDmΔüsurΔmΔntsDündDüstronomπ−üψDsΔür−βDΨorD−yünomΔtβünπmπnΔRDAstronomybandb
AstrophysicsPD2018PDZT9PD 5.1 24

399 jombπnπnαDtβΔDmψu−tuütπnαDjβürαΔDtΔtβodPDuonQwΔrπodπ−DioundüryDjondπtπonsDündDtΔtüQkynümπ−saD
hquüDponsDüsD−üsΔDstudπΔsRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2014PDUTPDUUYTQUUZW 6.4 23

398 vrπαπnDπnvürπün−ΔDπnDvπbrütπonüψDrΔsonün−ΔDyümünDoptπ−üψDü−tπvπtyRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2015PD
UXVPDU[XUTU 3.9 23

397 vxyαΔnDüdsorptπonDonD˛†QquürtzDmodΔψDsurΨü−ΔsaDsomΔDπnsπαβtsDΨromDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDtβΔoryD
−üψ−uψütπonsDündDsΔmπ−ψüssπ−üψDtπmΔQdΔpΔndΔntDdynümπ−sRDJournalbofbPhysicalbChemistrybAPD2012PDUUZPDU9[YQ]W2.8 23

396
tüαnΔtπ−DpropΔrtπΔsDoΨDnπtroxπdΔDspπnDprobΔsaDrΔψπübψΔDü−−ountDoΨDmoψΔ−uψürDmotπonsDündD
nonspΔ−πΨπ−DsoψvΔntDΔΨΨΔ−tsDbyDtπmΔQdΔpΔndΔntDündDtπmΔQπndΔpΔndΔntDüpproü−βΔsRDJournalbofb
PhysicalbChemistrybBPD2010PDUUXPDUUYT9QUX

3.4 23

395 iΔn−βmürφD−üψ−uψütπonsDΨorDmoψΔ−uψΔsDπnDtβΔDαüsDpβüsΔaDztütΔQoΨQtβΔQürtD−oupψΔdQ−ψustΔrD
−omputütπonsRDInternationalbJournalbofbQuantumbChemistryPD2010PDUUTPDZW[QZYY 2.1 23

394 TowürdDüDαΔnΔrüψDproto−oψDΨorDtβΔDstudyDoΨDstütπ−DündDdynümπ−DpropΔrtπΔsDoΨDβydroαΔnQbondΔdD
systΔmsRDInternationalbJournalbofbQuantumbChemistryPD1997PDZUPDXV9QXXV 2.1 23

393 hDΨπrstQprπn−πpψΔDstudyDoΨDtβΔDüdsorptπonDoΨDUQümπnoQWQ−y−ψopΔntΔnΔDonDtβΔDLUTTMDsπψπ−onDsurΨü−ΔRD
JournalbofbChemicalbPhysicsPD2005PDUVVPDU]X[UX 3.9 23

392 jompürütπvΔDztütπ−DündDkynümπ−DztudyDoΨDüDwrototypΔDzuVDyΔü−tπonRDJournalbofbChemicalbTheorybandb
ComputationPD2006PDVPDUVVTQ[ 6.4 23

391 mπrstQprπn−πpψΔDmoψΔ−uψürDdynümπ−sDoΨDtβΔDiΔrryDpsΔudorotütπonaDπnsπαβtsDonDU9mDutyDπnDzmXRDJournalb
ofbChemicalbPhysicsPD2004PDUVTPD9UZ[Q[X 3.9 23

390 jonΨormütπonüψDiΔβüvπorDündDtüαnΔtπ−DwropΔrtπΔsDoΨDüDuπtroxπdΔDhmπnoDh−πdDkΔrπvütπvΔDπnD“ü−uoD
ündDπnDhquΔousDzoψutπonRDJournalbofbPhysicalbChemistrybAPD2003PDUT[PDZVZXQZVZ9 2.8 23

389 pmprovπnαDpΔrΨormün−ΔDoΨDpoψürπzübψΔD−ontπnuumDmodΔψDΨorDstudyDoΨDψürαΔDmoψΔ−uψΔsDπnDsoψutπonRD
JournalbofbComputationalbChemistryPD1999PDVTPDUU]ZQUU9] 3.5 23
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388 TβΔD−ψustΔrDüpproü−βDπnDtβΔDstudyDoΨDütomπ−DündDmoψΔ−uψürD−βΔmπsorptπonDonDsπψπ−onRDSurfacebScience
PD1987PDU]9QU9TPDUTZQUUW 1.8 23

387 TβΔorΔtπ−üψDüpproü−βDtoDΨψuorπnΔDsubstπtutπonDπnD–VuvDündD–VjuDΨrΔΔDrüdπ−üψsRDjompürπsonD
bΔtwΔΔnDübDπnπtπoD’omDündDyomDODpΔrturbütπonDtrΔütmΔntsRDChemicalbPhysicsPD1983PD[ZPDW]YQW9Z 2.3 23

386 joψourψΔssDpQpβΔnyψΔnΔQspü−ΔdDbπsQüzoψΔsDΨorDψumπnΔs−ΔntD−on−ΔntrütorsRDDyesbandbPigmentsPD2016PD
UWXPDUU]QUV] 4.6 23

385 pnsπαβtsDπntoDstru−turüψDündDdynümπ−üψDΨΔüturΔsDoΨDwütΔrDütDβüψψoysπtΔDπntΔrΨü−ΔsDprobΔdDbyDkmTDündD
−ψüssπ−üψDmoψΔ−uψürDdynümπ−sDsπmuψütπonsRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2016PDU]PDVUZXQ[X 3.6 22

384 ’nrüvΔψπnαDtβΔDπntΔrpψüyDoΨDdπΨΨΔrΔntD−ontrπbutπonsDtoDtβΔDstübπψπtyDoΨDtβΔDquπnβydronΔDdπmΔrRDRSCb
AdvancesPD2014PDXPD][ZQ]]Y 3.7 22

383 hDbΔn−βmürφDstudyDoΨDΔψΔ−tronπ−DΔx−πtütπonDΔnΔrαπΔsPDtrünsπtπonDmomΔntsPDündDΔx−πtΔdQstütΔDΔnΔrαyD
αrüdπΔntsDonDtβΔDnπ−otπnΔDmoψΔ−uψΔRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2014PDUXUPDVVXUUX 3.9 22

382 jy−ψπ−Dstru−turüψDmotπΨsDπnDYPZQdπβydroxyπndoψΔDpoψymΔrπzütπonDun−ovΔrΔdaDbπomπmΔtπ−DmoduψürD
buπψdupDoΨDüDunπquΔDΨπvΔQmΔmbΔrΔdDmü−ro−y−ψΔRDOrganicbLettersPD2010PDUVPDWVYTQW 6.2 22

381 pntΔαrütΔdDΔxpΔrπmΔntüψDündD−omputütπonüψDspΔ−tros−opyDstudyDonDˇ�Qstü−φπnαDπntΔrü−tπonaDtβΔD
ünπsoψΔDdπmΔrRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2010PDUVPDUWYX[QYX 3.6 22

380 mπrstDprπn−πpψΔDsπmuψütπonDoΨDvπbrütπonüψψyDrΔsoψvΔdDRDChemicalbPhysicsbLettersPD2009PDX[UPDUXWQUX[ 2.5 22

379 TβΔD−osVˇ�DüsymmΔtryDoΨDkrΔψψâ��—ünDündDqSˇ�Dprodu−tπonDπnDunpoψürπzΔdDppDDs−üttΔrπnαRDEuropeanb
PhysicalbJournalbCPD2007PDX9PD9Z[Q9[U 4.2 22

378 pntΔrpψüyDoΨDπntrπnsπ−DündDΔnvπronmΔntüψDΔΨΨΔ−tsDonDtβΔDmüαnΔtπ−DpropΔrtπΔsDoΨDΨrΔΔDrüdπ−üψsDπssuπnαD
ΨromDoQütomDüddπtπonDtoD−ytosπnΔRDJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyPD2001PDUVWPD[UUWQ[ 16.4 22

377 lΨΨΔ−tπvΔDαΔnΔrütπonDoΨDmoψΔ−uψürD−üvπtπΔsDπnDpoψürπzübψΔD−ontπnuumDmodΔψDbyDkΔΨwoψDpro−ΔdurΔRD
JournalbofbComputationalbChemistryPD1999PDVTPDUZ9WQU[TU 3.5 22

376 “πbroQrotütπonüψDünüψysπsDoΨDzπVjDΨromDünDübDπnπtπoDpotΔntπüψDΔnΔrαyDsurΨü−ΔRDhD−ompürπsonDbΔtwΔΔnD
pΔrturbütπvΔDündDvürπütπonüψDmΔtβodsRDJournalbofbMolecularbSpectroscopyPD1992PDUYXPDVYVQVZX 1.3 22

375 ztru−turüψDündDΔψΔ−tronπ−DorπαπnDoΨDtβΔD−onΨormütπonüψDbΔβüvπorDoΨDbπpβΔnyψQψπφΔD˛–QdππmπnΔDψπαündsRDhD
tβΔorΔtπ−üψDstudyRDCanadianbJournalbofbChemistryPD1988PDZZPDUWUWQUWU[ 0.9 22

374 h−πdQbüsΔDstrΔnαtβDündDü−πdo−βromπsmDoΨDsomΔDdπmΔtβyψümπnoQüzπnπumDπodπdΔsRDhnDπntΔαrütΔdD
ΔxpΔrπmΔntüψDündDtβΔorΔtπ−üψDstudyRDJournalbofbPhysicalbChemistrybAPD2015PDUU9PDWVWQWW 2.8 21

373 yΔsponsΔDmun−tπonDTβΔoryDjomputütπonüψDhpproü−βΔsDtoDsπnΔürDündDuonψπnΔürDvptπ−üψD
zpΔ−tros−opyD2011PD[[QUWY 21

372
jβΔmπstryDoΨDnπtrütΔdDψπpπdsaDrΔmürφübψΔDπnstübπψπtyDoΨD9QnπtroψπnoψΔπ−Dü−πdDπnDnΔutrüψDüquΔousD
mΔdπumDündDüDnovΔψDnπtronπtrütΔDΔstΔrDprodu−tDbyD−on−urrΔntDüutoxπdütπonSnπtrπ−DoxπdΔQrΔψΔüsΔD
pütβwüysRDJournalbofbOrganicbChemistryPD2008PD[WPD[YU[QVY

4.2 21

371 TowürdDünDΔΨΨΔ−tπvΔDyΔtDrΔψπübψΔDmünyQbodyD−omputütπonDoΨDmüαnΔtπ−D−oupψπnαsDπnDbπsnπtronyψD
nπtroxπdΔDbπrüdπ−üψsRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2008PDUV]PDU[XWTW 3.9 21
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370 jomputütπonDoΨDzpΔ−tros−opπ−DwürümΔtΔrsDπnDvü−uoDündDπnDjondΔnsΔdDwβüsΔsDbyDtΔtβodsDbüsΔdDonD
tβΔDkΔnsπtyDmun−tπonüψDTβΔoryRDQSARbandbCombinatorialbSciencePD2002PDVUPDUTYQUU] 21

369
tΔdπumQdΔpΔndΔntD−ompΔtπtπvΔDpütβwüysDπnDtβΔDrΔü−tπonsDoΨDpoψyunsüturütΔdDΨüttyDü−πdsDwπtβD
nπtrπ−DoxπdΔDπnDtβΔDprΔsΔn−ΔDoΨDoxyαΔnRDztru−turüψD−βürü−tΔrπsütπonDoΨDnπtrütπonDprodu−tsDündDüD
tβΔorΔtπ−üψDπnsπαβtRDTetrahedronPD1999PDYYPD9V9[Q9WT]

2.4 21

368 kπrΔ−tD−ütüψytπ−DΔΨΨΔ−tDündDΨπnΔDmoduψütπonDoΨDsoψvΔntDπnDtβΔDφΔtoQΔnoψDπsomΔrπzütπonDoΨDümπdΔsRD
ComputationalbandbTheoreticalbChemistryPD1995PDWWTPDWVYQWWW 21

367 TβΔorΔtπ−üψDπnvΔstπαütπonDoΨDtβΔDlwyDspΔ−trumDoΨDtβΔD−y−ψopropyψDrüdπ−üψRDChemicalbPhysicsbLettersPD
1993PDVTYPDWVXQWWT 2.5 21

366
TrünsπtπonQmΔtüψDtΔtrüβydroborütΔD−ompψΔxΔsDüsD−ütüψystsRDURDuonΔmpπrπ−üψDdΔtΔrmπnütπonDoΨDstütπ−PD
dynümπ−PDündD−βΔmπ−üψDpropΔrtπΔsDoΨDtβΔDmodΔψD−ompoundsDsodπumDtΔtrüβydroborütΔDündD
üψumπnumDborütΔDLhψoVioXMRDInorganicbChemistryPD1981PDVTPDUZ][QUZ9U

5.1 21

365
vnDtβΔD−ompΔtπtπonDbΔtwΔΔnDwΔüφDvQo´•´•´•mDündDjQo´•´•´•mDβydroαΔnDbondsPDπnD−oopΔrütπonDwπtβDjQo´•´•´•vD
−ontü−tsPDπnDtβΔDdπΨψuoromΔtβünΔDQDQbutyψDüψ−oβoψD−ψustΔrRDJournalbofbMolecularbSpectroscopyPD2017PD
WW[PD9TQ9Y

1.3 20

364 ’nbπüsΔdDkΔtΔrmπnütπonDoΨDhbsoψutΔDjonΨπαurütπonsDbyDvπsQˆ QvπsDjompürπsonDoΨDlxpΔrπmΔntüψDündD
zπmuψütΔdDzpΔ−trüaDTβΔDjβüψψΔnαπnαDjüsΔDoΨDkπpψopyronΔRDJournalbofbPhysicalbChemistrybBPD2019PDUVWPD9VWTQ9VW[3.4 20

363 vptπmπzütπonDoΨDβπαβψyDΔx−πtΔdDmütrπxDprodu−tDstütΔsDwπtβDünDüppψπ−ütπonDtoDvπbrütπonüψD
spΔ−tros−opyRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2019PDUYTPDT9XUUW 3.9 20

362
lxpψoπtπnαD−oordπnütπonDαΔomΔtryDtoDsΔψΔ−tπvΔψyDprΔdπ−tDtβΔDˇ�QdonorDündDˇ�Qü−−ΔptorDübπψπtπΔsDoΨD
ψπαündsaDüDbü−φQündQΨortβDσournΔyDbΔtwΔΔnDΔψΔ−tronπ−DpropΔrtπΔsDündDspΔ−tros−opyRDChemicalb
CommunicationsPD2018PDYXPDVW9[QVXTT

5.8 20

361
lnvπronmΔntüψDündDdynümπ−üψDΔΨΨΔ−tsDonDtβΔDoptπ−üψDpropΔrtπΔsDoΨDmoψΔ−uψürDsystΔmsDbyD
tπmΔQπndΔpΔndΔntDündDtπmΔQdΔpΔndΔntDüpproü−βΔsaDjoumürπnDdΔrπvütπvΔsDüsDtΔstD−üsΔsRD
ComputationalbandbTheoreticalbChemistryPD2014PDUTW[PDWYQX]

2 20

360 kΔvΔψopmΔntDoΨDüDvπrtuüψDspΔ−tromΔtΔrDΨorD−βπroptπ−üψDspΔ−tros−opπΔsaDtβΔD−üsΔDoΨDnπ−otπnΔRDChirality
PD2013PDVYPD[TUQ] 2.1 20

359 TβΔDΔΨΨΔ−tsDoΨDΨΔruψπ−Dü−πdDonD˛†QümyψoπdDΨπbrπψψürDstru−turΔsDπnvΔstπαütΔdDtβrouαβDΔxpΔrπmΔntüψDündD
−omputütπonüψDtΔ−βnπquΔsRDBiochimicabEtbBiophysicabActabobGeneralbSubjectsPD2013PDU]WTPDV9VXQW[ 4 20

358 hD−ombπnΔdDtβΔorΔtπ−üψDündDΔxpΔrπmΔntüψDüpproü−βDtoDdΔtΔrmπnπnαDordΔrDpürümΔtΔrsDoΨDsoψutΔsDπnD
ψπquπdD−rystüψsDΨromDUWjDutyDdütüRDJournalbofbPhysicalbChemistrybBPD2005PDUT9PDVY]XQ9T 3.4 20

357 ztru−turΔsPDβypΔrΨπnΔDpürümΔtΔrsPDündDπnvΔrsπonDbürrπΔrsDoΨD−y−ψopropyψDündDoxπrünyψDrüdπ−üψsRD
JournalbofbChemicalbPhysicsPD1996PDUTYPDWUZ]QWU[X 3.9 20

356 TβΔorΔtπ−üψDjβürü−tΔrπzütπonDoΨDtβΔDtΔ−βünπsmDoΨDoαâ��jDiondDjψΔüvüαΔDbyDoüψoαΔnπ−Dh−πdsRD
OrganometallicsPD1996PDUYPDUXZYQUXZ9 3.8 20

355 jonΨormütπonüψDbΔβüvπourDoΨDpβΔnyψpyrπmπdπnΔsRDüDquüntumDmΔ−βünπ−üψDstudyRDTetrahedronPD1985PD
XUPDU9UYQU9U] 2.4 20

354 kπs−ovΔrπnαDtβΔDlψusπvΔDnψobüψDtπnπmumDπnDüDTΔrnüryDjβπrüψDjψustΔraDyotütπonüψDzpΔ−trüDoΨDwropyψΔnΔD
vxπdΔDTrπmΔrRDAngewandtebChemiebobInternationalbEditionPD2020PDY9PDVVXV[QVVXWT 16.4 20

353 TπmΔQkΔpΔndΔntDmormuψütπonDoΨDyΔsonün−ΔDyümünDvptπ−üψDh−tπvπtyDzpΔ−tros−opyRDJournalbofb
ChemicalbTheorybandbComputationPD2018PDUXPDZW[TQZW9T 6.4 20
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352 jomputütπonüψDpnvΔstπαütπonDonDtβΔDzpΔ−tros−opπ−DwropΔrtπΔsDoΨDTβπopβΔnΔDiüsΔdDluropπumD
˛†QkπφΔtonütΔDjompψΔxΔsRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2014PDUTPD[Z[Q[[ 6.4 19

351
h−−urütΔDyΔtDΨΔüsπbψΔDpostQoürtrΔΔQmo−φD−omputütπonDoΨDmüαnΔtπ−DπntΔrü−tπonsDπnDψürαΔDbπrüdπ−üψsD
tβrouαβDüD−ombπnΔdDvürπütπonüψSpΔrturbütπvΔDüpproü−βaDzΔtupDündDvüψπdütπonRDJournalbofbChemicalb
PhysicsPD2009PDUWUPDVVXUTW

3.9 19

350 zπmuψütπonDoΨDΔψΔ−tronDspπnDrΔsonün−ΔDspΔ−tros−opyDπnDdπvΔrsΔDΔnvπronmΔntsaDhnDπntΔαrütΔdD
üpproü−βRDComputerbPhysicsbCommunicationsPD2009PDU]TPDVZ]TQVZ9[ 4.2 19

349 vnDtβΔDπntΔrprΔtütπonDoΨD−ontπnuousDwüvΔDΔψΔ−tronDspπnDrΔsonün−ΔDspΔ−trüDoΨDtΔmpoQpüψmπtütΔDπnD
YQ−yünobπpβΔnyψRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2008PDUV]PDTVXYTU 3.9 19

348 hbDpnπtπoDjüψ−uψütπonsDoΨDhbsorptπonDzpΔ−trüDoΨDsürαΔDtoψΔ−uψΔsDπnDzoψutπonaDjoumürπnDjUYWRD
AngewandtebChemiePD2007PDUU9PDXT9QXUV 3.6 19

347 TβΔDmΔ−βünπsmDoΨDspπnDpoψürπzütπonDπnDüromütπ−DΨrΔΔDrüdπ−üψsRDTheoreticalbChemistrybAccountsPD2000PD
UTXPDVT[QVT9 1.9 19

346 hDmoψΔ−uψürDdynümπ−sDstudyDoΨDüsso−πütπonsDπnDsoψutπonRDünDuwTDsπmuψütπonDoΨDtβΔDurΔüDdπmΔrDπnD
wütΔrRDChemicalbPhysicsbLettersPD1987PDUXTPDXTUQXTY 2.5 19

345 lΨΨΔ−tπvΔDpn−ψusπonDoΨDtΔ−βünπ−üψDündDlψΔ−trπ−üψDhnβürmonπ−πtyDπnDlx−πtΔdDlψΔ−tronπ−DztütΔsaD
“wTVQTkkmTDyoutΔRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2017PDUWPDV[]9QV]TW 6.4 18

344 vnDtβΔDrΔψütπonDbΔtwΔΔnD−ürbonyψDstrΔt−βπnαDΨrΔquΔn−πΔsDündDtβΔDdonorDpowΔrDoΨD−βΔψütπnαD
dπpβospβπnΔsDπnDnπ−φΔψDdπ−ürbonyψD−ompψΔxΔsRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2017PDU9PD9TV]Q9TW] 3.6 18

343 h−−urü−yDtΔΔtsDpntΔrprΔtübπψπtyDΨorDjomputütπonüψDzpΔ−tros−opyDbyDtΔünsDoΨDoybrπdDündD
koubψΔQoybrπdDmun−tπonüψsRDFrontiersbinbChemistryPD2020PD]PDY]XVTW 5 18

342 hnDübDπnπtπoDstudyDoΨDjuQbüsΔdDdΔψüΨossπtΔsDüsDünDüψtΔrnütπvΔDtoDnπ−φΔψDoxπdΔDπnDpβoto−ütβodΔsaD
ΔΨΨΔ−tsDoΨDtαQdopπnαDündDsurΨü−ΔDΔψΔ−tronπ−DΨΔüturΔsRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2018PDVTPDUXT]VQUXT]93.6 18

341
TβΔD’nΔxpψorΔdD”orψdDoΨDjy−ψoüψφΔnΔQ”ütΔrDjompψΔxΔsaDwrπmüryDündDhssπstπnαDpntΔrü−tπonsD
’nrüvΔψΔdDbyDlxpΔrπmΔntüψDündDjomputütπonüψDzpΔ−tros−opyRDAngewandtebChemiebobInternationalb
EditionPD2019PDY]PDUW9WYQUW9XU

16.4 18

340
jomputütπonüψDjβΔmπstryDtΔΔtsDlxpΔrπmΔntsDΨorDlxpψüπnπnαDtβΔDiΔβüvπorDoΨDiπbΔnzyψaDhD
TβΔrmo−βΔmπ−üψDündDzpΔ−tros−opπ−DLpnΨrürΔdPDyümünPDündDutyMDpnvΔstπαütπonRDJournalbofbChemicalb
TheorybandbComputationPD2014PDUTPDYY]ZQ9V

6.4 18

339 jorrΔ−tDtodΔψπnαDoΨDjπspψütπnaDüDwürüdπαmütπ−DjüsΔRDAngewandtebChemiebobInternationalbEditionPD
2017PDYZPDUW]W]QUW]XU 16.4 18

338 TβΔDΔψΔ−tronπ−Dstru−turΔDoΨDtβΔDψutΔπnDtrπpψΔtDstütΔDπnDpψüntDψπαβtQβürvΔstπnαD−ompψΔxDppRDPhysicalb
ChemistrybChemicalbPhysicsPD2012PDUXPDUVVW]QYU 3.6 18

337 zπnαψΔtQtrπpψΔtDΔnΔrαyDαüpDoΨDüDdπüryψnπtroxπdΔDdπrüdπ−üψDbyDünDü−−urütΔDmünyQbodyDpΔrturbütπvΔD
üpproü−βRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2011PDUWPDX[T9QUX 3.6 18

336
zoψvΔntDlΨΨΔ−tsDonDtβΔD’“DLnDQeDˇ�NMDündDutyDLU[vMDzpΔ−trüDoΨDh−ΔtonΔDπnDhquΔousDzoψutπonaD
kΔvΔψopmΔntDündD“üψπdütπonDoΨDüDtodπΨπΔdDhtilyDmor−ΔDmπΔψdDΨorDünDpntΔαrütΔdDtkSkmTSwjtD
hpproü−βRDTheoreticalbChemistrybAccountsPD2006PDUUZPDXYZQXZU

1.9 18

335 yπnαQvpΔnπnαDyΔü−tπonDoΨDjy−ψobutΔnΔDyüdπ−üψDjütπonaDlΨΨΔ−tDoΨDzoψvΔntDonDjompΔtπnαDwütβwüysRD
JournalbofbPhysicalbChemistrybAPD1999PDUTWPDVU[QVU9 2.8 18
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334 wrotomΔrπ−DΔquπψπbrπüDπnDtβΔDαroundDündDΔx−πtΔdDstütΔsDoΨDVQpyrπdonΔRDhDsΔmπΔmpπrπ−üψDstudyD
πn−ψudπnαDsoψvΔntDΔΨΨΔ−tsRDJournalbofbthebChemicalbSocietybPerkinbTransactionsbIIPD1993PDZ9[ 18

333 ztru−turΔDündDlwyDpürümΔtΔrsDoΨDjujVoVDΨromDüDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDüpproü−βRDChemicalbPhysicsb
LettersPD1995PDVW[PDU]9QU9X 2.5 18

332 jonΨormütπonüψDbΔβüvπorDoΨDüzübπpβΔnyψsRDInternationalbJournalbofbQuantumbChemistryPD1986PDV9PDYXUQYYU2.1 18

331 hDnonQΔmpπrπ−üψDündDohtSWDstudyDoΨDtβΔDαΔomΔtryPD−onΨormütπonüψDbΔβüvπourDündDΔψΔ−tronπ−D
stru−turΔDoΨDπsomΔrπ−DvπnyψpyrπdπnΔsRDComputationalbandbTheoreticalbChemistryPD1984PDUT]PDWYQXW 18

330 jomputütπonüψDmoψΔ−uψürDspΔ−tros−opyRDNaturebReviewsbMethodsbPrimersPD2021PDUPD 18

329
hDtoduψürDpmpψΔmΔntütπonDΨorDtβΔDzπmuψütπonDoΨDUkDündDVkDzoψπdQztütΔDutyDzpΔ−trüDoΨD
xuüdrupoψürDuu−ψΔπDπnDtβΔD“πrtuüψDtuψtπΨrΔquΔn−yDzpΔ−tromΔtΔrQkrüwDnrüpβπ−üψDpntΔrΨü−ΔRDJournalb
ofbChemicalbTheorybandbComputationPD2017PDUWPDVVUYQVVV9

6.4 17

328 hstro−βΔmπstryDündDhstrobπoψoαyaDtütΔrπüψsDz−πΔn−ΔπnD”ondΔrψündfRDInternationalbJournalbofb
MolecularbSciencesPD2019PDVTPD 6.3 17

327 lxtrü−tπnαDtβΔDtrünsvΔrsπtyDdπstrπbutπonsDΨromDsπnαψΔQβüdronDündDdπβüdronDprodu−tπonRDPhysicalb
ReviewbDPD2015PD9UPD 4.9 17

326
hnβürmonπ−πtyDlΨΨΔ−tsDπnDpyDzpΔ−trüDoΨD[yΔL–MLjvMWL˛–QdππmπnΔM·DL˛–QdππmπnΔDdDVPVKQbπpyrπdπnΔDorD
pyrπdyψπmπdüzo[UPYQü·pyrπdπnΔbD–DdDjψDorDujzMDjompψΔxΔsDπnDnroundDündDlx−πtΔdDlψΔ−tronπ−DztütΔsRD
JournalbofbPhysicalbChemistrybAPD2015PDUU9PDUTUW[QXZ

2.8 17

325 toψΔ−uψürDkynümπ−sDzπmuψütπonsDoΨDtβΔDzΔψΨQhssΔmbψyDoΨDTΔtrüpβΔnyψporpβyrπnQiüsΔdDtonoψüyΔrsD
ündDiπψüyΔrsDütDüDzπψvΔrDpntΔrΨü−ΔRDJournalbofbPhysicalbChemistrybCPD2011PDUUYPDU]XWXQU]XXX 3.8 17

324 tπ−rosoψvütπonDoΨDtβΔD nLppMDπonDπnDüquΔousDsoψutπonaDhDβybrπdDxtSttDtkDüpproü−βDusπnαD
nonQpΔrπodπ−DboundüryD−ondπtπonsRDChemicalbPhysicsbLettersPD2008PDXYUPDYWQY[ 2.5 17

323
ztru−turüψPDtβΔrmodynümπ−PDündDmüαnΔtπ−DpropΔrtπΔsDoΨDüddu−tsDbΔtwΔΔnDTltwvDrüdπ−üψDündD
üψ−oβoψsDπnDsoψutπonaDuΔwDπnsπαβtsDΨromDkmTDündDdπs−rΔtΔâ��−ontπnuumDsoψvΔntDmodΔψsRDChemicalb
PhysicsbLettersPD2006PDXU9PDUTZQUUT

2.5 17

322 kπsordΔrΔdDjβüπnDjonΨormütπonsDoΨDwoψyLtΔtrüΨψuoroΔtβyψΔnΔMDπnDtβΔDoπαβQTΔmpΔrüturΔDjrystüψψπnΔD
mormDpRDMacromoleculesPD2004PDW[PD9X[WQ9X]T 5.5 17

321 tüppπnαDtβΔDmünyQΔψΔ−tronDαΔnΔrüψπsΔdDspπnQΔx−βünαΔDoümπψtonπünDtoDü−−urütΔDpostQomD
−üψ−uψütπonsRDChemicalbPhysicsPD2005PDWT9PDUWWQUXU 2.3 17

320
iuπψdπnαD−üvπtπΔsDπnDüDΨψuπdDoΨDspβΔrπ−üψDorDrodQψπφΔDpürtπ−ψΔsaDüD−ontrπbutπonDtoDtβΔDsoψvütπonDΨrΔΔD
ΔnΔrαyDπnDπsotropπ−DündDünπsotropπ−DpoψürπzübψΔD−ontπnuumDmodΔψRDJournalbofbComputationalb
ChemistryPD2005PDVZPDUT9ZQUTY

3.5 17

319 hDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDstudyDoΨDtβorπumDtΔtrüβüψπdΔsRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2000PDVPDWUUUQWUUX3.6 17

318 TβΔorΔtπ−üψDztudyDoΨDüDuΔwDiuπψdπnαDiψo−φDΨorDvrαünπ−Djondu−torsa´ DTΔtrütβπüpΔntüψΔnΔDündDptsD
yüdπ−üψDjütπonRDJournalbofbPhysicalbChemistrybBPD1999PDUTWPDZ]ZWQZ]Z9 3.4 17

317 TβΔorΔtπ−üψDztudyDoΨDtβΔDlψΔ−tronπ−Dztru−turΔDündDoΨDtβΔDtΔr−uryQjürbonDiondπnαDoΨD
tΔtβyψmΔr−uryLppMDjompoundsRDThebJournalbofbPhysicalbChemistryPD1995PD99PDUV[XWQUV[YT 17

(1995-1993)
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316 zurΨü−ΔDrΔψüxütπonDündDrΔ−onstru−tπonDπnDdπümondQψπφΔD−rystüψsRDSolidbStatebCommunicationsPD1984PD
X9PD9VYQ9V] 1.6 17

315
TowürdDmuψψyD’nsupΔrvπsΔdDhnβürmonπ−DjomputütπonsDjompψΔmΔntπnαDlxpΔrπmΔntDΨorDyobustDündD
yΔψπübψΔDhssπαnmΔntDündDpntΔrprΔtütπonDoΨDpyDündD“jkDzpΔ−trüDΨromDtπdQpyDtoDupyaDTβΔDjüsΔDoΨD
VPWQiutünΔdπoψDündDQUPVQjy−ψoβΔxünΔdπoψRDJournalbofbPhysicalbChemistrybAPD2020PDUVXPDUTUUQUTVX

2.8 16

314 jβürü−tΔrπzütπonDündDmütΔDoΨDoydroαΔnQiondΔdDmrΔΔQyüdπ−üψDpntΔrmΔdπütΔsDündDTβΔπrDjoupψπnαD
wrodu−tsDΨromDtβΔDoydroαΔnDhtomDTrünsΨΔrDhαΔntDUP]QuüpβtβüψΔnΔdπoψRDACSbOmegaPD2018PDWPDW9U]QW9V[3.9 16

313 hnDπntΔαrütΔdD−omputütπonüψDtooψDtoDmodΔψDtβΔDbroüdΔnπnαDoΨDtβΔDübsorptπonDbündsDoΨDΨψΔxπbψΔD
dyΔsDπnDsoψutπonaD−ütπonπ−D−βromopβorΔsDüsDtΔstD−üsΔsRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2014PDUZPDVZ9ZWQ[W3.6 16

312 jonΨormütπonüψDlΨΨΔ−tsDonDtβΔDtüαnΔtπ−DwropΔrtπΔsDoΨDünDvrαünπ−Dkπrüdπ−üψaDhDjomputütπonüψDztudyRD
JournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2013PD9PDU9Y]QZW 6.4 16

311 TβrΔΔQdπmΔnsπonüψDdπübütπ−DmodΔψsDΨorDtβΔDˇ�ˇ�NDQeDnˇ�NDΔx−πtΔdQstütΔDdΔ−üyDoΨDurü−πψDdΔrπvütπvΔsDπnD
soψutπonRDTheoreticalbChemistrybAccountsPD2009PDUVWPDV[WQV]Z 1.9 16

310 TβΔDroψΔDoΨDü−−urütΔDquüntumDmΔ−βünπ−üψD−omputütπonsDπnDtβΔDüssπαnmΔntDoΨDvπbrütπonüψDspΔ−trüDΨorD
unstübψΔDΨrΔΔDrüdπ−üψsaDoVjuDündDmVjuDüsDtΔstD−üsΔsRDChemicalbPhysicsbLettersPD2009PDXZ[PDV[ZQV]T 2.5 16

309 hDpoψürπzübψΔD−ontπnuumDüpproü−βDΨorDtβΔDstudyDoΨDβΔtΔroαΔnΔousDdπΔψΔ−trπ−DΔnvπronmΔntsRDJournalb
ofbChemicalbPhysicsPD2006PDUVXPDU]XUTW 3.9 16

308 ’sΔDoΨDmoψΔ−uψürDsymmΔtryDπnDtβΔD−omputütπonDoΨDsoψvütπonDΔnΔrαπΔsDündDtβΔπrDünüψytπ−üψD
dΔrπvütπvΔsDbyDtβΔDpoψürπzübψΔD−ontπnuumDmodΔψRDChemicalbPhysicsbLettersPD1999PDWTUPDVZWQVZ9 2.5 16

307 toduψütπonDoΨDπntrümoψΔ−uψürDprotonDtrünsΨΔrDbyDΔψΔ−tronπ−DΔx−πtütπonDündDΔnvπronmΔntaDVQwyrπdonΔD
üsDüD−üsΔDstudyRDJournalbofbComputationalbChemistryPD1994PDUYPDW9YQXTX 3.5 16

306 ztru−turüψDvΔrsütπψπtyDoΨDpΔptπdΔsDΨromDj˛–P˛–QdπsubstπtutΔdDαψy−πnΔsRDwrΔΨΔrrΔdD−onΨormütπonDoΨDtβΔD
j˛–P˛–QdπbΔnzyψαψy−πnΔDrΔsπduΔRDJournalbofbthebChemicalbSocietybPerkinbTransactionsbIIPD1990PDUX]UQUX][ 16

305 jψustΔrDmodΔψDstudyDoΨDtβΔD−βΔmπsorptπonDoΨDütomπ−DβydroαΔnDonDtβΔDbüsüψDpψünΔDoΨDαrüpβπtΔRD
SurfacebSciencePD1987PDU]9QU9TPDU]YQU]9 1.8 16

304 hbDπnπtπoDmΔ−βünπstπ−DstudπΔsDoΨDrüdπ−üψDrΔü−tπonsRDhddπtπonDoΨDmΔtβyψDrüdπ−üψDtoDü−ΔtyψΔnΔDündD
ΔtβyψΔnΔRDChemicalbPhysicsbLettersPD1985PDUU]PDY[WQY[9 2.5 16

303 TβΔorΔtπ−üψDünüψysπsDoΨD−ondu−tπonDπnDü−πdDündDbüsΔDsoψutπonsRDThebJournalbofbPhysicalbChemistryPD
1982PD]ZPDXXWZQXXXZ 16

302
“πrtuüψDlyΔsDkΔsπαnΔdDΨorDxuüntπtütπvΔDzpΔ−tros−opyDoΨDpnorαünπ−DjompψΔxΔsaD“πbronπ−DzπαnüturΔsD
πnDtβΔDwβospβorΔs−Δn−ΔDzpΔ−trüDoΨDTΔrpyrπdπnΔDkΔrπvütπvΔsRDJournalbofbPhysicalbChemistrybBPD2015PD
UU9PD[VYWQ[

3.4 15

301
kmTDmΔΔtsDtβΔDsΔαmΔntΔdDpoψürπzütπonD−onsπstΔntDbüsπsDsΔtsaDwΔrΨormün−ΔsDπnDtβΔD−omputütπonDoΨD
moψΔ−uψürDstru−turΔsPDrotütπonüψDündDvπbrütπonüψDspΔ−tros−opπ−DpropΔrtπΔsRDJournalbofbMolecularb
StructurePD2020PDUVT]PDUV[]]Z

3.4 15

300 iπndπnαDoΨDuu−ψΔπ−Dh−πdDjomponΔntsDtoDtβΔDzΔrpΔntπnπtΔQoostΔdDoydrotβΔrmüψDtπnΔrüψDiru−πtΔRD
AstrobiologyPD2018PDU]PD9]9QUTT[ 3.7 15

299 h−−urütΔDyΔtDΨΔüsπbψΔD−omputütπonsDoΨDrΔsonün−ΔDyümünDspΔ−trüDΨorDmΔtüψD−ompψΔxΔsDπnDsoψutπonaD
[yuLbpyMW·LVOMDüsDüD−üsΔDstudyRDDaltonbTransactionsPD2014PDXWPDU[ZUTQX 4.3 15
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298 hnDπmprovΔdDhtilyDΨor−ΔDΨπΔψdDΨorD˛–P˛–QdπüψφyψütΔdDpΔptπdΔsaDπntrπnsπ−DündDsoψvΔntQπndu−ΔdD
−onΨormütπonüψDprΔΨΔrΔn−ΔsDoΨDmodΔψDsystΔmsRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2013PDUYPDU[W9YQXT[3.6 15

297
pntΔrü−tπonDoΨD−oψψüαΔnDwπtβD−βψorosuψpβonütΔdDpürüΨΨπnDtünnπnαDüαΔntsaDmourπΔrDtrünsΨormDπnΨrürΔdD
spΔ−tros−opπ−DünüψysπsDündDmoψΔ−uψürDdynümπ−sDsπmuψütπonsRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD
2013PDUYPDUX[WZQX[

3.6 15

296 jomputütπonüψDtooψsDΨorDtβΔDπntΔrprΔtütπonDoΨDΔψΔ−tronDspπnDrΔsonün−ΔDspΔ−trüDπnDsoψutπonRD
MolecularbPhysicsPD2013PDUUUPDV[XZQV[YZ 1.7 15

295 TπmΔQpndΔpΔndΔntDhpproü−βDtoD“πbrütπonüψDzpΔ−tros−opπΔsD2011PDWT9QWZT 15

294 zΔnsorsDΨorDkuhDdΔtΔ−tπonaDtβΔorΔtπ−üψDπnvΔstπαütπonDoΨDtβΔD−onΨormütπonüψDpropΔrtπΔsDoΨD
πmmobπψπzΔdDsπnαψΔQstründDkuhRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2009PDUUPDUTZXXQYZ 3.6 15

293 pntΔαrütΔdDüpproü−βDΨorDmodΔψπnαDtβΔDΔmπssπonDΨψuorΔs−Δn−ΔDoΨDXQLuPuQdπmΔtβyψümπnoMbΔnzonπtrπψΔD
πnDpoψürDΔnvπronmΔntsRDJournalbofbPhysicalbChemistrybBPD2008PDUUVPD]UTZQUW 3.4 15

292 hDpürümΔtΔrQΨrΔΔDquüntumQmΔ−βünπ−üψDüpproü−βDΨorD−üψ−uψütπnαDΔψΔ−tronQtrünsΨΔrDrütΔsDΨorDψürαΔD
systΔmsDπnDsoψutπonRDChemPhysChemPD2006PD[PDUVUUQX 3.2 15

291 jüψ−uψütΔdDspΔ−tros−opπ−DündDΔψΔ−trπ−DpropΔrtπΔsDoΨDtβΔDüψφüψπDmΔtüψQümmonπüD−ompψΔxΔsDΨromD
rnQuoWDtoDmrnQuoWDLndTPOUMRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2007PDUV[PDUTXWUW 3.9 15

290
vbsΔrvΔdDündD−üψ−uψütΔdDUoQDündDUWjQutyD−βΔmπ−üψDsβπΨtsDoΨDsubstπtutΔdDYoQpyrπdo[WPVQü·QDündD
YoQpyrπdo[VPWQü·pβΔnoxüzπnQYQonΔsDündDoΨDsomΔDWoQpβΔnoxüzπnQWQonΔDdΔrπvütπvΔsRDOrganicbandb
BiomolecularbChemistryPD2004PDVPDUY[[Q]U

3.9 15

289 uΔwD−omputütπonüψDstrütΔαπΔsDΨorDtβΔDquüntumDmΔ−βünπ−üψDstudyDoΨDbπoψoαπ−üψDsystΔmsDπnD
−ondΔnsΔdDpβüsΔsRDTheoreticalbandbComputationalbChemistryPD2001PDXZ[QYW] 15

288 TowürdsDünDΔΨΨΔ−tπvΔD−omputütπonüψDtooψDΨorDtβΔDstudyDoΨDrüdπütπonQπndu−ΔdDψΔsπonsDoΨDkuhDbüsΔsRD
ChemicalbPhysicsbLettersPD1999PDWTUPDVYYQVZV 2.5 15

287 zβüdowπnαDπnDdΔutΔrπumDündDtβΔDsmüψψQxDψπmπtDoΨDündDmVpRDPhysicsbLettersnbSectionbB:bNuclearnb
ElementarybParticlebandbHighoEnergybPhysicsPD1994PDWVUPDUW[QUW9 4.2 15

286 TβΔorΔtπ−üψDstudyDoΨDoxyαΔnD−βΔmπsorptπonDonDLUUUMDündDLUTTMDsπψπ−onDsurΨü−ΔsRDPhysicsbLettersnb
SectionbA:bGeneralnbAtomicbandbSolidbStatebPhysicsPD1985PDUUWPDWVUQWVX 2.3 15

285 wβotoΔx−πtütπonDündDrΔψüxütπonDφπnΔtπ−sDoΨDmoψΔ−uψürDsystΔmsDπnDsoψutπonaDtowürdsDüD−ompψΔtΔDπnD
sπψπ−oDmodΔψRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2016PDU]PDV]9U9QV]9WU 3.6 15

284 hDnΔvΔrQΔndπnαDstoryDπnDtβΔDsφyaDTβΔDsΔ−rΔtsDoΨD−βΔmπ−üψDΔvoψutπonRDPhysicsbofbLifebReviewsPD2020PDWVPDY9Q9X2.1 15

283
h−−urütΔDpnΨrürΔdDLpyMDzpΔ−trüDΨorDtoψΔ−uψΔsDjontüπnπnαDtβΔDjfuDtoπΔtyDbyDhnβürmonπ−D
jomputütπonsDwπtβDtβΔDkoubψΔDoybrπdDiVws—wDkΔnsπtyDmun−tπonüψRDJournalbofbChemicalbTheorybandb
ComputationPD2015PDUUPDXWZXQ9

6.4 14

282 jβΔmπ−üψDpromΔnüdΔsaDlxpψorπnαDpotΔntπüψQΔnΔrαyDsurΨü−ΔsDwπtβDπmmΔrsπvΔDvπrtuüψDrΔüψπtyRDJournalb
ofbComputationalbChemistryPD2020PDXUPDUWUTQUWVW 3.5 14

281
“πbrütπonüψψyDrΔsoψvΔdDul–hmzDütDjDündDuDrQΔdαΔsDoΨDpyrπdπnΔPDVQΨψuoropyrπdπnΔDündD
VPZQdπΨψuoropyrπdπnΔaDhD−ombπnΔdDΔxpΔrπmΔntüψDündDtβΔorΔtπ−üψDüssΔssmΔntRDJournalbofbChemicalb
PhysicsPD2015PDUXWPDVTXUTV

3.9 14

(2015-2013)
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280
yΔüssΔssmΔntDoΨDtβΔDTβΔrmodynümπ−PDrπnΔtπ−PDündDzpΔ−tros−opπ−DmΔüturΔsDoΨDjyünomΔtβünπmπnΔD
kΔrπvütπvΔsaDhDmuψψDhnβürmonπ−DwΔrturbütπvΔDTrΔütmΔntRDJournalbofbChemicalbTheorybandb
ComputationPD2015PDUUPDUUZYQ[U

6.4 14

279 lxtΔnsπonDoΨDtβΔDhtilyDΨor−ΔDΨπΔψdDtoD−y−ψπ−D˛–P˛–DdπüψφyψütΔdDpΔptπdΔsRDPhysicalbChemistrybChemicalb
PhysicsPD2012PDUXPDUYWT]QVT 3.6 14

278 zπψπ−onDuüno−rystüψDmun−tπonüψπzütπonaDhnüψytπ−DmπttπnαDoΨDkmTiDwürümΔtΔrsRDJournalbofbChemicalb
TheorybandbComputationPD2011PD[PD[UWQ9 6.4 14

277 todπΨπΔdDvπrtuüψDorbπtüψsDΨorDjpD−üψ−uψütπonsDoΨDΔnΔrαyDspψπttπnαDπnDorαünπ−Ddπrüdπ−üψsRDPhysicalb
ChemistrybChemicalbPhysicsPD2009PDUUPDW]YXQZT 3.6 14

276 “πbrütπonüψDspΔ−trüDoΨDdπΨψuorosπψünΔDΨromDüDβybrπdDübDπnπtπoDündDkmTDquürtπ−DΨor−ΔDΨπΔψdRDChemicalb
PhysicsbLettersPD2005PDXUYPDVYQV9 2.5 14

275 l–wsvypunDhDjoltpjhsDyv’TlDmvyDTolDmvythTpvuDvmDzThislDhupvuzDvmDwvs——ulzD
[jnoâ��LndDVPDXM·DpuDtvslj’shyDjsv’kzRDAstrophysicalbJournalPD2016PD]WTPDV 4.7 14

274 mπnΔQtunπnαDoΨDütomπ−DpoπntD−βürαΔsaDjψüssπ−üψDsπmuψütπonsDoΨDpyrπdπnΔDπnDdπΨΨΔrΔntDΔnvπronmΔntsRD
ChemicalbPhysicsbLettersPD2017PDZ[[PDUVTQUVZ 2.5 13

273
wotΔntπüψQlnΔrαyDzurΨü−ΔsDΨorDyπnαQwu−φΔrπnαDtotπonsDoΨDmψΔxπbψΔDjy−ψπ−DtoψΔ−uψΔsDtβrouαβD
jrΔmΔrQwopψΔDjoordπnütΔsaDjomputütπonPDhnüψysπsPDündDmπttπnαRDJournalbofbChemicalbTheorybandb
ComputationPD2019PDUYPDXV]TQXV9X

6.4 13

272 mΔrro−ΔnΔsDwπtβDsπmpψΔD−βπrüψDsubstπtuΔntsaDünDπnQdΔptβDtβΔorΔtπ−üψDündDΔxpΔrπmΔntüψD“jkDündDljkD
studyRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2019PDVUPD9XU9Q9XWV 3.6 13

271 ztütΔQoΨQtβΔQürtD−omputütπonDoΨDtβΔDrotütπonüψDündDpyDspΔ−trüDoΨDtβΔDmΔtβyψQ−y−ψopropyψD−ütπonaD
βπntsDonDπtsDdΔtΔ−tπonDπnDspü−ΔRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2019PDVUPDWXWUQWXW9 3.6 13

270 TwoQψΔvΔψDsto−βüstπ−DsΔür−βDoΨDψowQΔnΔrαyD−onΨormΔrsDΨorDmoψΔ−uψürDspΔ−tros−opyaDπmpψΔmΔntütπonD
ündDvüψπdütπonDoΨDttDündDxtDmodΔψsRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2019PDVUPDU99VUQU99WX 3.6 13

269 oydrütπonDzβΔψψDoΨDhntπΨrΔΔzΔDwrotΔπnsaD’nvΔπψπnαDtβΔDyoψΔDoΨDuonQp−ΔQiπndπnαDzurΨü−ΔsRDJournalbofb
PhysicalbChemistrybBPD2019PDUVWPDZX[XQZX]T 3.4 13

268 pntΔrpψüyDbΔtwΔΔnDâ��uΔutrüψâ��DündDâ��jβürαΔQTrünsΨΔrâ��Dlx−πmΔrsDyuψΔsDtβΔDlx−πtΔdDztütΔDkΔ−üyDπnD
hdΔnπnΔQyπ−βDwoψynu−ψΔotπdΔsRDAngewandtebChemiePD2011PDUVWPDUVVVVQUVVVY 3.6 13

267 toψΔ−uψürDdynümπ−sDsπmuψütπonsDπnDüDupTDΔnsΔmbψΔDusπnαDnonQpΔrπodπ−DboundüryD−ondπtπonsRD
ChemicalbPhysicsbLettersPD2009PDX]WPDU[[QU]U 2.5 13

266 TβΔorΔtπ−üψDztudyDoΨDtβΔD–VuvDzystΔmsDL–DdDmPDjψPDirPDpMaDlΨΨΔ−tsDoΨDoüψoαΔnDzubstπtutπonDonD
ztru−turüψDündDzpΔ−tros−opπ−DwropΔrtπΔsRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2009PDYPDVW[]Q][ 6.4 13

265
jompürπsonDbΔtwΔΔnDpostQoürtrΔΔQmo−φDündDkmTDmΔtβodsDΨorDtβΔDstudyDoΨDstrΔnαtβDündD
mΔ−βünπsmDoΨD−ψΔüvüαΔDoΨDoαLzpunslDivukMjDbondRDInternationalbJournalbofbQuantumbChemistryPD
1997PDZUPDWZUQWZ[

2.1 13

264
uπtrütπonDvΔrsusDnπtrosütπonD−βΔmπstryDoΨDmΔntβoΨurünaDrΔmürφübψΔDΨrüαmΔntütπonDündDdπmΔrπzütπonD
pütβwüysDündDΔxpΔdπtπousDΔntryDπntoDdΔβydromΔntβoΨuroψü−tonΔRDJournalbofbOrganicbChemistryPD
2007PD[VPDUTUVWQ9

4.2 13

263 TβΔrmodynümπ−sDoΨDprotonütπonDoΨDpoψymΔrπ−DbüsΔsDwβosΔDrΔpΔütπnαDunπtsDbΔβüvΔDπndΔpΔndΔntψyRD
JournalbofbPolymerbSciencenbPolymerbSymposiaPD2007PDZ9PDX9QZZ 13
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262 hDtβΔorΔtπ−üψDstudyDoΨDtβΔD−ompΔtπtπonDbΔtwΔΔnDΔtβyψΔnΔDπnsΔrtπonDündD−βüπnDtrünsΨΔrDπnD−ütπonπ−D
üψumπnumDsystΔmsRDChemicalbPhysicsbLettersPD2000PDWV9PD99QUTY 2.5 13

261 todΔψπnαDwoψymΔrπzütπonDyΔü−tπonsDütDhψumπnumQiüsΔdDjütüψystsaDDpsDkmTDüDyΔψπübψΔDjomputütπonüψD
TooψfRDJournalbofbPhysicalbChemistrybAPD2001PDUTYPD9TUXQ9TVW 2.8 13

260 zubstπtuΔntDlΨΨΔ−tsDπnDtβΔDoΔtΔroQkπΔψsâ��hψdΔrDyΔü−tπonDoΨDTβπo−ürbonyψDjompoundsDwπtβD
iutüdπΔnΔRDJournalbofbOrganicbChemistryPD1996PDZUPDYUVUQYUV9 4.2 13

259 hDrütπonüψπzütπonDoΨDtβΔDΔntβüψpyDoΨDprotonütπonDoΨDpoψyümπnΔsRDJournalbofbSolutionbChemistryPD1979PD
]PDXV[QXW] 1.8 13

258 todΔψsDoΨDhαΔdDtüαnΔsπumâ��zπψπ−ütΔâ��oydrütΔDjΔmΔntsDiüsΔdDonDtβΔDsπzürdπtΔDündDTüψ−DjrystüψsaDhD
wΔrπodπ−DkmTQnpwh”DpnvΔstπαütπonRDJournalbofbPhysicalbChemistrybCPD2017PDUVUPD[WU9Q[WWT 3.8 12

257
hssΔssmΔntDoΨDtuψtπQz−üψΔDhpproü−βΔsDΨorDjomputπnαD’“Q“πsDzpΔ−trüDπnDjondΔnsΔdDwβüsΔsaDTowürdD
ünDlΨΨΔ−tπvΔDyΔtDyΔψπübψΔDpntΔαrütπonDoΨD“ürπütπonüψDündDwΔrturbütπvΔDxtSttDhpproü−βΔsRDJournalb
ofbChemicalbTheorybandbComputationPD2019PDUYPDWU[TQWU]X

6.4 12

256 vrαünπ−DsoψvΔntDsπmuψütπonsDundΔrDnonQpΔrπodπ−DboundüryD−ondπtπonsaDhDψπbrüryDoΨDΔΨΨΔ−tπvΔD
potΔntπüψsDΨorDtβΔDnsviDmodΔψRDChemicalbPhysicsbLettersPD2015PDZVYPDU]ZQU9V 2.5 12

255 zyntβΔsπsDündDvptπ−üψDwropΔrtπΔsDoΨDpmπdüzoψΔQiüsΔdDmψuoropβorΔsDβüvπnαDoπαβDxuüntumD—πΔψdsRD
ChemPlusChemPD2014PD[9PDWZZQW[T 2.8 12

254 hjj’yhTlDzwljTyvzjvwpjDjohyhjTlyp hTpvuDvmDwyvTvuhTlkDv–pyhulaDhDwvTluTphsD
wylipvTpjDzwljplzDpuDTpThuKzDhTtvzwolylRDAstrophysicalbJournalPD2014PD[9VPD 4.7 12

253 yΔdQβüπrQπnspπrΔdD−βromoαΔnπ−DsystΔmDbüsΔdDonDüDprotonQswπt−βΔdDdΔβydroαΔnütπvΔDΨrΔΔQrüdπ−üψD
−oupψπnαRDOrganicbLettersPD2013PDUYPDX9XXQ[ 6.2 12

252 mψΔxπbψΔDündDjomprΔβΔnsπvΔDpmpψΔmΔntütπonDoΨDtkQwttDhpproü−βDπnDüDnΔnΔrüψDündDyobustDjodΔRD
JournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2017PDUWPDYYTZQYYUX 6.4 12

251 zπmuψütπnαDkuhDβybrπdπzütπonDonDünDümπnΔQΨun−tπonüψπzΔdDsπψπ−onDsubstrütΔRDJournalbofbPhysicalb
ChemistrybBPD2010PDUUXPD]WXUQ9 3.4 12

250 TπmΔQdΔpΔndΔntDündDtπmΔQπndΔpΔndΔntDüpproü−βΔsDΨorDtβΔD−omputütπonDoΨDübsorptπonDspΔ−trüDoΨD
’rü−πψDdΔrπvütπvΔsDπnDsoψutπonRDInternationalbJournalbofbQuantumbChemistryPD2010PDUUTPDZVXQZWZ 2.1 12

249 hDdπs−rΔtΔS−ontπnuumDxtSttDtkDstudyDoΨDtβΔDtrπpψΔtDstütΔDoΨDü−ΔtonΔDπnDüquΔousDsoψutπonRD
ChemicalbPhysicsbLettersPD2008PDXYWPDVTVQVTZ 2.5 12

248 vnDtβΔDπntΔrü−tπonDoΨDβüψoαΔnDütomsDwπtβDLUUUMDündDLUTTMDsurΨü−ΔsDoΨDsπψπ−onRDSolidbStateb
CommunicationsPD1986PDY9PDXWWQXWZ 1.6 12

247
hbDπnπtπoDpsΔudopotΔntπüψDstudyDoΨDtβΔDΨψuxπonüψDbΔβüvπorDπnDtΔtrüβydroborütΔD−ompψΔxΔsRD
tünyQbodyD−ontrπbutπonsDtoDtβΔDΔnΔrαyDbürrπΔrsDoΨDuüioXPDhψoVioXPDündDnüoVioXRDJournalbofb
ComputationalbChemistryPD1988PD9PDYU]QYVU

3.5 12

246 TowürdsDtβΔDzthyTDworφΨψowDsystΔmDΨorD−omputütπonüψDspΔ−tros−opyRDPhysicalbChemistrybChemicalb
PhysicsPD2018PDVTPDVZTWXQVZTYV 3.6 12

245
jomputütπonüψDstudyDoΨDtβΔDkwhwDmoψΔ−uψürDrotorDπnDvürπousDΔnvπronmΔntsaDΨromDΨor−ΔDΨπΔψdD
dΔvΔψopmΔntDtoDmoψΔ−uψürDdynümπ−sDsπmuψütπonsDündDspΔ−tros−opπ−D−üψ−uψütπonsRDPhysicalbChemistryb
ChemicalbPhysicsPD2017PDU9PDWTY9TQWTZTV

3.6 11

(2017-2000)
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244
TowürdDtβΔDdΔsπαnDoΨDüψφynyψπmπdüzoψΔDΨψuoropβorΔsaD−omputütπonüψDündDΔxpΔrπmΔntüψD
−βürü−tΔrπzütπonDoΨDspΔ−tros−opπ−DΨΔüturΔsDπnDsoψutπonDündDπnDpoψyLmΔtβyψDmΔtβü−ryψütΔMRDPhysicalb
ChemistrybChemicalbPhysicsPD2015PDU[PDVZ[UTQVW

3.6 11

243
hDtwπstDonDtβΔDrΔü−tπonDoΨDtβΔDjuDrüdπ−üψDwπtβDmΔtβyψümπnΔDπnDtβΔDπntΔrstΔψψürDmΔdπumaDnΔwDβπntsD
ΨromDüDstütΔQoΨQtβΔQürtDquüntumQ−βΔmπ−üψDstudyRDMonthlybNoticesbofbthebRoyalbAstronomicalbSocietyPD
2020PDX9ZPDXV9]QXWUT

4.3 11

242
ztütΔQoΨQtβΔQhrtDxuüntumDjβΔmπstryDtΔΔtsD“ürπübψΔDyΔü−tπonDjoordπnütΔDTrünsπtπonDztütΔDTβΔoryD
toDzoψvΔDtβΔDwuzzψπnαDjüsΔDoΨDtβΔDozDODjψDzystΔmRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2020
PDUZPDYT9TQYUTX

6.4 11

241
TβΔDvupvtSwttDtodΔψDΨorDlΨΨΔ−tπvΔD—ΔtDh−−urütΔDzπmuψütπonDoΨDvptπ−üψDündDjβπroptπ−üψDzpΔ−trüDπnD
zoψutπonaDjümpβorquπnonΔDπnDtΔtβünoψDüsDüDjüsΔDztudyRDJournalbofbChemicalbTheorybandb
ComputationPD2020PDUZPDWV9XQWWTZ

6.4 11

240
TunπnαDdπspΔrsπonD−orrΔ−tπonDπnDkmTQkVDΨorDmΔtüψQmoψΔ−uψΔDπntΔrü−tπonsaDhDtüπψorΔdD
rΔpürümΔtΔrπzütπonDstrütΔαyDΨorDtβΔDüdsorptπonDoΨDüromütπ−DsystΔmsDonDhαLUDUDUMRDChemicalbPhysicsb
LettersPD2018PDZ9WPDV]QWW

2.5 11

239 jomputütπonüψDsπmuψütπonDoΨDvπbrütπonüψψyDrΔsoψvΔdDspΔ−trüDΨorDspπnQΨorbπddΔnDtrünsπtπonsRDChiralityPD
2018PDWTPD]YTQ]ZY 2.1 11

238
ˇ�QlψΔ−tronDmünπpuψütπonDoΨDtβΔDYPZQdπβydroxyπndoψΔSquπnonΔDsystΔmDbyDWQüψφynyψütπonaDmπψdD
ü−πdQmΔdπütΔdDΔntryDtoDL−rossMQ−onσuαütΔdDs−üΨΨoψdsDündDpürüdπαmsDΨorDmΔdπumQtunübψΔD
−βromopβorΔsRDJournalbofbOrganicbChemistryPD2011PD[ZPDXXY[QZZ

4.2 11

237 TβΔD−ütΔ−βoψπ−DüntπoxπdüntDpπ−ΔütünnoψDπsDünDΔΨΨΔ−tπvΔDnπtrosütπonDπnβπbπtorDvπüDünDunusuüψDdoubψΔD
bondDnπtrütπonRDBioorganicbandbMedicinalbChemistrybLettersPD2006PDUZPDVVW]QXV 2.9 11

236 oydroαΔnQbondπnαDbΔtwΔΔnDtβΔDβydroαΔnDpΔroxπdΔDmoψΔ−uψΔDündDtβΔDβydropΔroxyDrüdπ−üψD
LoVvVâ��ovVMaDtβΔDαψobüψDmπnπmumRDChemicalbPhysicsbLettersPD2004PDW9UPDUWXQUW[ 2.5 11

235 h−−urütΔDprΔdπ−tπonDoΨDΔψΔ−tronQpürümüαnΔtπ−QrΔsonün−ΔDtΔnsorsDΨorDspπnDprobΔsDdπssoψvΔdDπnDψπquπdD
−rystüψsRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2005PDUVWPDU9X9T9 3.9 11

234 TowürdDünDΔΨΨΔ−tπvΔDündDrΔψπübψΔDrΔprΔsΔntütπonDoΨDsoψvΔntDΔΨΨΔ−tsDπnDtβΔDstudyDoΨDbπo−βΔmπ−üψD
systΔmsRDInternationalbJournalbofbQuantumbChemistryPD1999PD[WPDVU9QVV[ 2.1 11

233 hppψπ−ütπonsDoΨDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDtβΔoryDüpproü−βπnαD−βΔmπ−üψDü−−urü−yDtoDtβΔDstudyDoΨDtypπ−üψD
−ürbonQ−ürbonDündD−ürbonQβydroαΔnDbondsRDComputationalbandbTheoreticalbChemistryPD1996PDWZ9PDV9QW[ 11

232 ztru−turΔsDündDrΔψütπvΔDstübπψπtπΔsDoΨD[jVoZu·ODπonsaDhDnonQΔmpπrπ−üψDündDtukvDstudyRD
ComputationalbandbTheoreticalbChemistryPD1985PDUVXPDWU9QWVX 11

231 yΔ−ΔntDhdvün−ΔsDπnDkΔnsπtyDmun−tπonüψDtΔtβodsRDRecentbAdvancesbinbComputationalPD2002PD 11

230 ’nsupΔrvπsΔdDsΔür−βDoΨDψowQψyπnαD−onΨormΔrsDwπtβDspΔ−tros−opπ−Dü−−urü−yaDhDtwoQstΔpDüψαorπtβmD
rootΔdDπntoDtβΔDπsψündDmodΔψDΔvoψutπonüryDüψαorπtβmRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2020PDUYWPDUVXUUT 3.9 11

229 TβΔDiordΔrψπnΔDbΔtwΔΔnDyΔü−tπvπtyDündDwrΔQrΔü−tπvπtyDoΨDiπnüryDtπxturΔsDoΨDnüsΔousDjürboxyψπ−D
h−πdsDündDhψ−oβoψsRDAngewandtebChemiebobInternationalbEditionPD2017PDYZPDW][VQW][Y 16.4 10

228 toψΔ−uψürDsyntβonsDΨorDü−−urütΔDstru−turüψDdΔtΔrmπnütπonsaDtβΔDΔquπψπbrπumDαΔomΔtryDoΨD
UQ−βψoroQUQΨψuoroΔtβΔnΔRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2019PDVUPDWZUYQWZVY 3.6 10

227 ihsvvaDhDmüstDündD“ΔrsütπψΔDjodΔDΨorDh−−urütΔDtuψtπrΔΨΔrΔn−ΔD“ürπütπonüψSwΔrturbütπvΔD
jüψ−uψütπonsRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2015PDUUPDVTVXQWY 6.4 10
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226 TunπnαDoΨDdyΔDoptπ−üψDpropΔrtπΔsDbyDΔnvπronmΔntüψDΔΨΨΔ−tsaDüDxtSttDündDΔxpΔrπmΔntüψDstudyRD
PhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2016PDU]PD9[VXQWW 3.6 10

225 TyrosπnΔDübsorptπonDspΔ−tros−opyaDiü−φbonΔDprotonütπonDΔΨΨΔ−tsDonDtβΔDsπdΔD−βüπnDΔψΔ−tronπ−D
propΔrtπΔsRDJournalbofbComputationalbChemistryPD2018PDW9PDU[X[QU[YZ 3.5 10

224 ztru−turüψPDdynümπ−DündDpβotopβysπ−üψDpropΔrtπΔsDoΨDüDΨψuorΔs−ΔntDdyΔDπn−orporütΔdDπnDünD
ümorpβousDβydropβobπ−DpoψymΔrDbundψΔRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2014PDUZPDUZY[WQ][ 3.6 10

223 würümΔtΔrπzütπonDündDvüψπdütπonDoΨDünDü−−urütΔDΨor−ΔQΨπΔψdDΨorDtβΔDsπmuψütπonDoΨDüψφyψümπnΔD
Ψun−tπonüψπzΔdDsπψπ−onDLUUUMDsurΨü−ΔsRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2010PDUVPDXVTUQ9 3.6 10

222 pntΔrü−tπonsDoΨDuu−ψΔotπdΔDiüsΔsDwπtβDkΔ−orütΔdDzπDzurΨü−ΔsDΨromDtoψΔ−uψürDkynümπ−sDzπmuψütπonsRD
JournalbofbPhysicalbChemistrybCPD2011PDUUYPD9UXZQ9UYZ 3.8 10

221 kΔvΔψopmΔntDündDvüψπdütπonDoΨDΨor−ΔQΨπΔψdDpürümΔtΔrsDΨorDmoψΔ−uψürDsπmuψütπonsDoΨDpΔptπdΔsDündD
protΔπnsD−ontüπnπnαDopΔnQsβΔψψDrΔsπduΔsRDJournalbofbComputationalbChemistryPD1997PDU]PDU[VTQU[V] 3.5 10

220 zoψvΔntDΔΨΨΔ−tsDonDmoψΔ−uψürDπntΔrü−tπonsaDnΔwDβπntsDΨromDünDπntΔαrütΔdDdΔnsπtyD
Ψun−tπonüψSpoψürπzübψΔD−ontπnuumDmodΔψRDComputationalbandbTheoreticalbChemistryPD2005PD[V9PDUQ9 10

219 hD−omputütπonüψDproto−oψDtoDprobΔDtβΔDroψΔDoΨDsoψvütπonDΔΨΨΔ−tsDonDtβΔDrΔdu−tπonDpotΔntπüψDoΨD
üzurπnDmutüntsRDProteins:bStructurenbFunctionbandbBioinformaticsPD2006PDZVPDVZVQ9 4.2 10

218 xuüntumDmΔ−βünπ−üψDstudyDoΨDrΔαπosΔψΔ−tπvπtyDoΨDrüdπ−üψDüddπtπonsDtoDsubstπtutΔdDoψΔΨπnsRDJournalbofb
ComputationalbChemistryPD2000PDVUPDZ[YQZ9U 3.5 10

217 ztru−turüψDündDΔnΔrαΔtπ−D−βürü−tΔrπstπ−sDoΨDΔψΔ−tronDdΔΨπ−πΔntDtVoZD−ompoundsDΨromDüDdΔnsπtyD
Ψun−tπonüψDüpproü−βRDChemicalbPhysicsbLettersPD1994PDVVVPDY9[QZTV 2.5 10

216 wrotonDtrünsΨΔrDπnDΔx−πtΔdDΔψΔ−tronπ−DstütΔsaDΔnvπronmΔntüψDΔΨΨΔ−tsDonDtβΔDtüutomΔrπzütπonDoΨD
VQpyrπdonΔRDJournalbofbPhotochemistrybandbPhotobiologybA:bChemistryPD1994PD]TPDVUUQVU9 4.7 10

215 xuüntumQmΔ−βünπ−üψDstudyDoΨDtβΔD−βΔmπsorptπonDoΨDütomπ−DündDmoψΔ−uψürDoxyαΔnDonDαrüpβπtΔD
−ψustΔrsRDComputationalbandbTheoreticalbChemistryPD1986PDUWZPDWUWQWVV 10

214 ln−üpsuψütπnαDpodπnΔDündDjoppΔrDπntoDjoppΔrLpMDjψustΔrsDztübπψπzΔdDbyDkπ−βüψ−oαΔnoψütΔDsπαündsaD
ztübπψπtyPDztru−turΔPDündDvptπ−üψDwropΔrtπΔsRDInorganicbChemistryPD2017PDYZPDUXUWYQUXUXZ 5.1 9

213 tΔψünπnQpnspπrΔdDvrαünπ−DlψΔ−tronπ−saDlψΔ−troψumπnΔs−Δn−ΔDπnDhsymmΔtrπ−DTrπüzütruxΔnΔsRD
ChemPlusChemPD2015PD]TPD9U9Q9V[ 2.8 9

212 lxpψorπnαDtβΔDtüzΔDoΨDjVuVoYDyüdπ−üψsDündDTβΔπrDmrüαmΔntsDπnDtβΔDpntΔrstΔψψürDtΔdπumDwπtβDtβΔD
oΔψpDoΨDxuüntumQjβΔmπ−üψDjomputütπonsRDACSbEarthbandbSpacebChemistryPD2020PDXPD[[XQ[]V 3.2 9

211 TβΔoryDmΔΔtsDΔxpΔrπmΔntDΨorDΔψu−πdütπnαDtβΔDstru−turΔDündDstübπψπtyDoΨDnonQ−ovüψΔntD−ompψΔxΔsaD
wütΔrQümπnΔDπntΔrü−tπonDüsDüDprooΨDoΨD−on−ΔptRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2020PDVVPDYTVXQYTWV 3.6 9

210 zpΔ−tros−opπ−Djβürü−tΔrπzütπonDoΨDrΔyDhromütπ−DtoψΔ−uψΔsaDhDyoutΔDtowürdDTβΔDvrπαπnDoΨDsπΨΔRD
AstronomicalbJournalPD2017PDUYXPD 4.9 9

209 hbsorptπonDspΔ−trüDoΨDnüturüψDpπαmΔntsDüsDsΔnsπtπzΔrsDπnDsoψürD−ΔψψsDbyDTkQkmTDündDtywTVaD
protonütΔdD−yünπdπnRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2012PDUXPDUZUWTQ[ 3.6 9

(2012-2016)
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208 uΔutrüψDmoψΔ−uψürDsβuttψΔDπnDü−ΔtonπtrπψΔDdπψutΔDsoψutπonDπnvΔstπαütΔdDbyDmoψΔ−uψürDdynümπ−sDündD
dΔnsπtyDΨun−tπonüψDtβΔoryRDComputationalbandbTheoreticalbChemistryPD2012PD9]YPDYWQZU 2 9

207 TunπnαDoΨDutyDündDlwyDpürümΔtΔrsDbyDvπbrütπonüψDüvΔrüαπnαDündDΔnvπronmΔntüψDΔΨΨΔ−tsaDünD
πntΔαrütΔdD−omputütπonüψDüpproü−βRDMolecularbPhysicsPD2013PDUUUPDUWXYQUWYX 1.7 9

206 ’nrüvΔψψπnαDΔψΔ−tronπ−DündDstru−turüψDrΔquπsπtΔsDoΨDtrπpψΔtâ��trπpψΔtDΔnΔrαyDtrünsΨΔrDbyDüdvün−ΔdD
ΔψΔ−tronDpürümüαnΔtπ−DrΔsonün−ΔDündDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDtβΔoryRDMolecularbPhysicsPD2013PDUUUPDV9UXQV9WV1.7 9

205 ’rü−πψDünπonDrüdπ−üψDπnDüquΔousDsoψutπonaDtβΔrmodynümπ−sDvΔrsusDspΔ−tros−opyRDPhysicalbChemistryb
ChemicalbPhysicsPD2010PDUVPDUT[WZQ9 3.6 9

204 vnDtβΔDstübπψπtyDoΨD–VuvDrüdπ−üψsDL–DdDmPDjψPDirPDpMRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2009PDUUPDUUXZWQ[T3.6 9

203 lx−πtΔdDstütΔDpropΔrtπΔsDoΨDsπzübψΔDmoψΔ−uψΔsDπnDsoψutπonaDΨromDstru−turΔDtoDrΔü−tπvπtyRDTheoreticalb
ChemistrybAccountsPD2007PDUU[PDUT[WQUT]X 1.9 9

202
vxπdütπvΔD−βΔmπstryDoΨDVQnπtroDündDXQnπtroΔstrüdπoψaDkπ−βotomousDbΔβüvπorDoΨDrüdπ−üψDπntΔrmΔdπütΔsD
ündDnovΔψDpotΔntπüψDroutΔsDΨorDoxyΨun−tπonüψπzütπonDündDiQrπnαDΨπssπonDoΨDstΔroπdüψDs−üΨΨoψdsRDSteroids
PD2005PD[TPDYXWQYT

2.8 9

201 yΔü−tπonDbΔtwΔΔnDquπnonΔDündDtβπüzoψπdπnΔRDhDstudyDonDtβΔDΨormütπonDmΔ−βünπsmDoΨDnΔwD
üntπproψπΨΔrütπvΔDquπnoψπndπonΔsRDTetrahedronPD2004PDZTPD]U]9Q]U9[ 2.4 9

200 oürmonπ−DündDünβürmonπ−D−ontrπbutπonsDtoDpürπtyQvπoψütπnαDvπbrütπonüψDΨrΔquΔn−yDdπΨΨΔrΔn−ΔD
bΔtwΔΔnDΔnüntπomΔrsDoΨD−βπrüψDmoψΔ−uψΔsRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2005PDUVWPDVWXWTX 3.9 9

199 TβΔorΔtπ−üψDπnvΔstπαütπonDoΨDtβΔDtorsπonüψDpotΔntπüψDoΨDVPVfQbπpyrπmπdπnΔRDChemicalbPhysicsbLettersPD
1993PDVUYPDXTQXX 2.5 9

198 vnDtβΔDsβüpΔsDoΨDwΔüφψyDüdsorbΔdDtwoQdπmΔnsπonüψD−ψustΔrsRDSurfacebSciencePD1980PD9[PDYW[QYYV 1.8 9

197 TβΔD−βüψψΔnαΔDoΨDnonQ−ovüψΔntDπntΔrü−tπonsaDtβΔoryDmΔΔtsDΔxpΔrπmΔntDΨorDrΔ−on−πψπnαDü−−urü−yDündD
πntΔrprΔtütπonRDJournalbofbPhysicsbCondensedbMatterPD2020PDWVPDWXWTTV 1.8 9

196 lxpψorπnαDtβΔDtüzΔDoΨDjy−ψosΔrπnΔDjonΨormΔrsDπnDtβΔDnüsDwβüsΔDnuπdΔdDbyDtπ−rowüvΔDzpΔ−tros−opyD
ündDxuüntumDjβΔmπstryRDJournalbofbPhysicalbChemistrybAPD2021PDUVYPDVUVUQVUV9 2.8 9

195 “üpo−βromπ−DiΔβüvπourDoΨDwoψy−ürbonütΔDmπψmsDkopΔdDwπtβDüDsumπnΔs−ΔntDtoψΔ−uψürDyotorRD
PolymersbforbAdvancedbTechnologiesPD2016PDV[PDXV9QXWY 3.2 9

194 “πbronπ−DlΨΨΔ−tsDonDyütΔsDoΨDlx−πtütπonDlnΔrαyDTrünsΨΔrDündDTβΔπrDTΔmpΔrüturΔDkΔpΔndΔn−ΔRD
JournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2016PDUVPDVWY[QZY 6.4 9

193 mromDüs−orbπ−Dü−πdDtoDΨurünDdΔrπvütπvΔsaDtβΔDαüsDpβüsΔDü−πdD−ütüψyzΔdDdΔαrüdütπonDoΨDvπtümπnDjRD
PhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2018PDVTPDU[UWVQU[UXT 3.6 9

192 hssΔssmΔntDoΨDlψΔ−tronDwropüαütorDtΔtβodsDΨorDtβΔDzπmuψütπonDoΨD“πbrütπonüψψyDyΔsoψvΔdD“üψΔn−ΔD
ündDjorΔDwβotoπonπzütπonDzpΔ−trüRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2017PDUWPDWUVTQWUWY 6.4 8

191 hDFtwπstFDonDtβΔDπntΔrprΔtütπonDoΨDtβΔDmuψtπΨψuorΔs−Δn−ΔDpüttΔrnsDoΨDkhzwtpRDJournalbofbChemicalb
TheorybandbComputationPD2015PDUUPDX]TWQUW 6.4 8
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190 todΔψπnαDümπnoQü−πdDsπdΔD−βüπnDπnΨrürΔdDspΔ−trüaDtβΔD−üsΔDoΨD−ürboxyψπ−DrΔsπduΔsRDPhysicalbChemistryb
ChemicalbPhysicsPD2020PDVVPDWTT]QWTUZ 3.6 8

189 yπ−βDjoψψΔ−tπonDoΨDnQwropyψümπnΔDündDpsopropyψümπnΔDjonΨormΔrsaDyotütπonüψDmπnαΔrprπntsDündD
ztütΔQoΨQtβΔQhrtDxuüntumDjβΔmπ−üψDpnvΔstπαütπonRDJournalbofbPhysicalbChemistrybAPD2020PDUVXPDUW[VQUW]U 2.8 8

188 toψΔ−uψürDwΔr−ΔptπonDΨorD“πsuüψπzütπonDündDjomputütπonaDTβΔDwroxπmüDsπbrüryRDJournalbofbChemicalb
InformationbandbModelingPD2020PDZTPDVZZ]QVZ[V 6.1 8

187 hDnΔwDnüussπünDtjTkoDproαrümaDπmpψΔmΔntütπonDündDvüψπdütπonDonDtβΔDψΔvΔψsDoΨDtβΔDwütΔrDündD
αψy−πnΔDmoψΔ−uψΔsRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2014PDUXTPDVXXUTX 3.9 8

186 wβΔnomΔnoψoαπ−üψDünüψysπsDoΨDüzπmutβüψDüsymmΔtrπΔsDπnDunpoψürπzΔdDsΔmπQπn−ψusπvΔDdΔΔpDπnΔψüstπ−D
s−üttΔrπnαRDPhysicalbReviewbDPD2015PD9UPD 4.9 8

185
TβΔD˛�VPVfQiπLVoQUPXQbΔnzotβπüzπnΔMDztru−turüψDtotπΨDoΨDyΔdDoüπrDwπαmΔntsDyΔvπsπtΔdaD
wβoto−βromπsmDündDh−πdπ−βromπsmDπnDüD’nπquΔDmourQztütΔDzystΔmRDEuropeanbJournalbofbOrganicb
ChemistryPD2012PDVTUVPDYUWZQYUXT

3.2 8

184
kΔnsπtyDΨun−tπonüψDtβΔoryDstudyDoΨDtβΔDπntΔrü−tπonDoΨDvπnyψDrüdπ−üψPDΔtβynΔPDündDΔtβΔnΔDwπtβD
bΔnzΔnΔPDüπmΔdDtoDdΔΨπnΔDünDüΨΨordübψΔD−omputütπonüψDψΔvΔψDtoDπnvΔstπαütΔDstübπψπtyDtrΔndsDπnDψürαΔD
vünDdΔrD”üüψsD−ompψΔxΔsRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2013PDUW9PDVXXWTZ

3.9 8

183 yΔαπosΔψΔ−tπvπtyDoΨDmΔtβyψDrüdπ−üψDüddπtπonDtoDΨψuoroΔtβΔnΔsaDüDquüntumDmΔ−βünπ−üψDstudyRDChemicalb
PhysicsbLettersPD1998PDV9WPDV9YQWTU 2.5 8

182 kπsso−πütπvΔDΔψΔ−tronDtrünsΨΔrDπnDdonorQpΔptπdΔQü−−ΔptorDsystΔmsaDrΔsuψtsDΨorDφπnΔtπ−DpürümΔtΔrsD
ΨromDüDdΔnsπtyDΨun−tπonüψSpoψürπzübψΔD−ontπnuumDmodΔψRDJournalbofbPhysicalbChemistrybBPD2006PDUUTPDUVZWVQ93.4 8

181 TβΔorΔtπ−üψDstudπΔsDonDtβΔDαΔomΔtrπ−DündDΔψΔ−tronπ−Dstru−turΔDoΨDsubstπtutΔdDzjuDπsomΔrsRD
ComputationalbandbTheoreticalbChemistryPD1982PD]ZPDVW9QVYW 8

180 uonQΔmpπrπ−üψDündDtukvDstudyDoΨDtβΔDαΔomΔtryDündDΔψΔ−tronπ−Dstru−turΔDoΨDoV–vDrüdπ−üψsRD
ComputationalbandbTheoreticalbChemistryPD1982PD9TPDY9QZX 8

179 h−−urütΔDiπomoψΔ−uψürDztru−turΔsDbyDtβΔDuünoQslnvDhpproü−βaDwπ−φDtβΔDirπ−φsDündDiuπψdD—ourD
nΔomΔtryRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2021PDU[PD[V9TQ[WUU 6.4 8

178 pnsoψubψΔDorαünπ−DmüttΔrDπnD−βondrπtΔsaDhr−βΔtypüψDmΔψünπnQψπφΔDwhoQbüsΔdDmuψtπΨun−tπonüψπtyDütDtβΔD
orπαπnDoΨDψπΨΔfRDPhysicsbofbLifebReviewsPD2021PDW[PDZYQ9W 2.1 8

177 uΔwDütomπstπ−DmodΔψDoΨDpyrroψΔDwπtβDπmprovΔdDψπquπdDstütΔDpropΔrtπΔsDündDstru−turΔRDInternationalb
JournalbofbQuantumbChemistryPD2018PDUU]PDΔVYYYX 2.1 8

176
yΔπnvΔstπαütπonDoΨDtβΔDkΔ−ΔptπvΔψyDzπmpψΔDyΔü−tπonDoΨDToψuΔnΔDwπtβDvoDündDtβΔDmütΔDoΨDtβΔDiΔnzyψD
yüdπ−üψaDTβΔDFoπddΔnFDyoutΔsDtoDjrΔsoψsDündDiΔnzüψdΔβydΔRDJournalbofbPhysicalbChemistrybAPD2020PD
UVXPDY9U[QY9WT

2.8 7

175 TβΔDyoψΔDoΨDztütΔQoΨQtβΔQhrtDxuüntumQjβΔmπ−üψDjüψ−uψütπonsDπnDhstro−βΔmπstryaDmormütπonDyoutΔD
ündDzpΔ−tros−opyDoΨDltβünπmπnΔDüsDüDwürüdπαmütπ−DjüsΔRDMoleculesPD2020PDVYPD 4.8 7

174 TüπψorQmüdΔD−omputütπonüψDproto−oψsDΨorDprΔ−πsΔD−βürü−tΔrπzütπonDoΨDsmüψψDbπoψoαπ−üψDbuπψdπnαDbψo−φsD
usπnαDxtDündDttDüpproü−βΔsRDBiopolymersPD2018PDUT9PDΔVWUT9 2.2 7

173 zoψürD−oψψΔ−torsDbüsΔdDonDψumπnΔs−ΔntDVPYQdπüryψπmπdüzoψΔsRDDyesbandbPigmentsPD2018PDUY[PDWWXQWXU 4.6 7

(2018-2020)
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172 uΔwDπnsπαβtsDπntoDtβΔDvπbrütπonüψDündDoptπ−üψDsπαnüturΔsDoΨDtrünsQstπψbΔnΔDvπüDπntΔαrütΔdD
ΔxpΔrπmΔntüψDündDquüntumDmΔ−βünπ−üψDüpproü−βΔsRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2016PDU]PDU9W[]Q]Y3.6 7

171
zoψπdDztütΔDwβoto−βΔmπstryDoΨDoydroxyψütΔdDuüpβtβüψΔnΔsDonDtπnΔrüψsaDwrobπnαDwoψy−y−ψπ−Dhromütπ−D
oydro−ürbonDTrünsΨormütπonDwütβwüysDundΔrDhstro−βΔmπ−üψψyQyΔψΔvüntDjondπtπonsRDACSbEarthbandb
SpacebChemistryPD2018PDVPD9[[QUTTT

3.2 7

170 kπrΔ−tDΔxtrü−tπonDoΨDtβΔDzπvΔrsDdπstrπbutπonsDΨromDspπnDüsymmΔtrπΔsDπnDpπonDündDφüonD
ψΔptoprodu−tπonRDPhysicalbReviewbDPD2017PD9YPD 4.9 7

169 uon−ovüψΔntDpntΔrü−tπonsDπnDtβΔDjütΔ−βoψDkπmΔrRDBiomimeticsPD2017PDVPD 3.7 7

168 lvπdΔn−ΔsDoΨDψonαDψπvΔdD−üαΔsDπnDΨun−tπonüψπzΔdDpoψymΔrsaDlΨΨΔ−tsDonD−βromopβorΔDdynümπ−DündD
spΔ−tros−opπ−DpropΔrtπΔsRDChemicalbPhysicsbLettersPD2014PDZTUPDUWXQUW] 2.5 7

167 TβΔorΔtπ−üψDstudyDoΨDtβΔD−onΨormütπonüψDündDoptπ−üψDpropΔrtπΔsDoΨDüDΨψuorΔs−ΔntDdyΔRDhDstΔpDtowürdD
modΔψπnαDsΔnsorsDαrüΨtΔdDonDpoψymΔrDstru−turΔsRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2011PDUWPDVUX[UQ] 3.6 7

166 ’“â��“πsπbψΔDhbsorptπonDündDlmπssπonDlnΔrαπΔsDπnDjondΔnsΔdDwβüsΔDbyDwjtSTkQkmTDtΔtβodsD2011PDW[Q[Y 7

165 tπ−rosoψvütπonDoΨDurü−πψDünπonDrüdπ−üψDπnDüquΔousDsoψutπonaDüDxtSttDstudyRDChemicalbPhysicsbLettersPD
2010PDYTTPDUTXQUUT 2.5 7

164 ztru−turΔDündDlzyDΨΔüturΔsDoΨDüDrüdπütπonQπndu−ΔdDrüdπ−üψDπnD˛–Qαψy−πnΔD−rystüψsRDChemicalbPhysicsb
LettersPD2008PDXYVPD]9Q9W 2.5 7

163
yΔαπosΔψΔ−tπvπtyDündDnu−ψΔopβπψπ−D−ontroψDπnDtβΔD−y−ψopropünΔDrπnαDopΔnπnαDoΨDduo−ürmy−πnDzhD
dΔrπvütπvΔsDundΔrDnΔutrüψDündDü−πdD−ondπtπonsaDüDquüntumDmΔ−βünπ−üψDstudyDπnDtβΔDαüsDpβüsΔDündDπnD
soψutπonRDJournalbofbOrganicbChemistryPD2004PDZ9PD[XUXQVV

4.2 7

162 ztru−turΔDündDmüαnΔtπ−DpropΔrtπΔsDoΨDüzüQüromütπ−DtrπpψΔtDstütΔsRDTβΔD−üsΔDoΨDquπnoxüψπnΔRDChemicalb
PhysicsbLettersPD2001PDWWYPDXV[QXWX 2.5 7

161 TβΔorΔtπ−üψDΔnΔrαπΔsDoΨDrΔprΔsΔntütπvΔD−ürbonâ��−ürbonDbondsRDInternationalbJournalbofbQuantumb
ChemistryPD1995PDYYPDXZ9QX[Z 2.1 7

160 hbDπnπtπoDstudyDoΨDtβΔDnπtronyψDündDπmπnoDnπtroxπdΔsaDrΔψütπonDbΔtwΔΔnDΔψΔ−tronπ−Dstru−turΔDündD
müαnΔtπ−DpropΔrtπΔsDπnDmΔtüψQnπtroxπdΔD−ompψΔxΔsRDThebJournalbofbPhysicalbChemistryPD1991PD9YPD9VW]Q9VXV 7

159 TβΔDxuΔstDΨorDüDwψüusπbψΔDmormütπonDyoutΔDoΨDmormyψDjyünπdΔDπnDtβΔDpntΔrstΔψψürDtΔdπumaDüD
ztütΔQoΨQtβΔQürtDxuüntumQ−βΔmπ−üψDündDrπnΔtπ−Dhpproü−βRDAstrophysicalbJournalPD2020PD9TTPD]Y 4.7 7

158 tΔtβünπmπnΔDüsDüDrΔyDwrΔ−ursorDoΨDpmπnΔsDπnDtβΔDpntΔrstΔψψürDtΔdπumaDTβΔDjüsΔDoΨDwropürαyψπmπnΔRD
AstrophysicalbJournalbLettersPD2020PD9TWPDsWY 7.9 7

157 “πbrütπonüψDjomΨortDonDioürdDtβΔD“Δβπ−ψΔaDpnΨψuΔn−ΔDoΨDzpΔΔdDiumpsDündDjompürπsonDbΔtwΔΔnD
kπΨΨΔrΔntDjütΔαorπΔsDoΨD“Δβπ−ψΔRDAdvancesbinbAcousticsbandbVibrationPD2016PDVTUZPDUQZ 0.8 7

156 UPVQkπsubstπtutΔdDwψünürDjβπrüψDmΔrro−ΔnΔDkΔrπvütπvΔsDΨromDzuψΨonümπdΔQkπrΔ−tΔdDortβoQsπtβπütπonaD
zyntβΔsπsPDhbsoψutΔDjonΨπαurütπonPDündDjβπroptπ−üψDwropΔrtπΔsRDOrganometallicsPD2021PDXTPDY[]QY9T 3.8 7

155
wrotonDündDlψΔ−tronDTrünsΨΔrDtΔ−βünπsmsDπnDtβΔDmormütπonDoΨDuΔutrüψDündDjβürαΔdD
xuπnβydronΔQsπφΔDjompψΔxΔsaDhDtuψtπψüyΔrΔdDjomputütπonüψDztudyRDJournalbofbChemicalbTheorybandb
ComputationPD2014PDUTPDX]]WQ9Y

6.4 6

VicenzozBarone
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154 kΔΨπnπtπonDoΨDünDvnQioürdDjomΨortDpndΔxDLyüπψMDΨorDtβΔDyüπψwüyDTrünsportRDJournalbofbAdvancedb
TransportationPD2017PDVTU[PDUQUU 1.9 6

153 irΔüφπnαDtβΔDβydropβobπ−πtyDoΨDtβΔDts−sDporΔaDπnsπαβtsDπntoDüD−βürαΔQπndu−ΔdDαütπnαDmΔ−βünπsmRD
PLoSbONEPD2015PDUTPDΔTUVTU9Z 3.7 6

152
lxtΔnsπonDoΨDtβΔDhtilyDmor−ΔDmπΔψdDΨorDuπtroxπdΔDyüdπ−üψsDündDjombπnΔdDxtSttSwjtDhpproü−βD
toDtβΔDh−−urütΔDkΔtΔrmπnütπonDoΨDlwyDwürümΔtΔrsDoΨDktwvQoDπnDzoψutπonRDJournalbofbChemicalb
TheorybandbComputationPD2013PD9PDWZVZQWZ

6.4 6

151 mrΔΔDΔnΔrαyDψünds−üpΔsDoΨDπonD−oordπnütπonDπnDüquΔousDsoψutπonRDJournalbofbPhysicalbChemistrybBPD
2011PDUUYPDUV][YQ] 3.4 6

150 kuhDβybrπdπzütπonDmΔ−βünπsmDonDsπψπ−onDnünowπrΔsaDhDmoψΔ−uψürDdynümπ−sDüpproü−βRDMolecularb
BioSystemsPD2010PDZPDVVWTQXT 6

149 vrαünπ−Dmun−tπonüψπzütπonDündDvptπmüψDjovΔrüαΔDoΨDüDzπψπ−onLUUUMDzurΨü−ΔDπnDzoψvΔntaDhD
jomputütπonüψDztudyRDJournalbofbPhysicalbChemistrybCPD2011PDUUYPDXUXYQXUYX 3.8 6

148 ’“QvπsDspΔ−trüDoΨDpQbΔnzoquπnonΔDünπonDrüdπ−üψDπnDsoψutπonDbyDüDTkQkmTSwjtDüpproü−βRDTheoreticalb
ChemistrybAccountsPD2007PDUU]PDUXWQUX] 1.9 6

147 vnDtβΔDroψΔDoΨDstΔrΔoQΔψΔ−tronπ−DΔΨΨΔ−tsDπnDtunπnαDtβΔDsΔψΔ−tπvπtyDündDrütΔDoΨDkuhDüψφyψütπonDbyD
duo−ürmy−πnsRDOrganicbandbBiomolecularbChemistryPD2006PDXPDUVXVQYU 3.9 6

146 nΔnΔrüψD−omputütπonüψDstrütΔαyDtoDstudyDpoψymΔrπzütπonDrΔü−tπonsDütDüψumπnumQbüsΔdD−ütüψystsRD
InternationalbJournalbofbQuantumbChemistryPD2003PD9UPDX[XQX]V 2.1 6

145 wrotonDtrünsΨΔrDπnDtβΔDαroundDündDΔx−πtΔdDΔψΔ−tronπ−DstütΔsDoΨD[VPVfQbπpyrπdyψ·QWPWfQdπoψRDhD
sΔmπΔmpπrπ−üψDstudyRDJournalbofbthebChemicalbSocietybPerkinbTransactionsbIIPD1995PDUUXUQUUX[ 6

144 hDtβΔorΔtπ−üψD−βürü−tΔrπzütπonDoΨDtβΔDstru−turΔDΨormütπonDΔntβüψpyPDündDΨψuzπonüψDbΔβüvπourDoΨDiVoZD
ündDhψioZRDTheoreticabChimicabActaPD1989PD[ZPDYWQZX 6

143 hDtβΔorΔtπ−üψDstudyDoΨDrΔψüxütπonDündDrΔ−onstru−tπonDoΨDtβΔDLUUUMDsurΨü−ΔDoΨDdπümondRDSurfaceb
SciencePD1985PDUZVPDUZ9QU[X 1.8 6

142 jwsDzpΔ−trüDoΨDjümpβorDkΔrπvütπvΔsDπnDzoψutπonDbyDünDpntΔαrütΔdDxtStkDhpproü−βRDFrontiersbinb
ChemistryPD2020PD]PDY]X 5 6

141
h−−urü−yDündDyΔψπübπψπtyDπnDtβΔDzπmuψütπonDoΨD“πbrütπonüψDzpΔ−trüaDhDjomprΔβΔnsπvΔDiΔn−βmürφDoΨD
lnΔrαπΔsDündDpntΔnsπtπΔsDpssuπnαDmromDnΔnΔrüψπzΔdD“πbrütπonüψDwΔrturbütπonDTβΔoryDtoDzΔ−ondDvrdΔrD
Ln“wTVMRDFrontiersbinbAstronomybandbSpacebSciencesP]PD

3.8 6

140 TβΔoryDtΔΔtsDlxpΔrπmΔntDΨorDuon−ovüψΔntDjompψΔxΔsaDTβΔDwuzzψπnαDjüsΔDoΨDwnπ−oαΔnDpntΔrü−tπonsRD
AngewandtebChemiePD2018PDUWTPDUXTX9QUXTYW 3.6 6

139 kΔvΔψopmΔntDündD“üψπdütπonDoΨDüDwürümΔtΔrQmrΔΔDtodΔψDjβΔmπstryDΨorDtβΔDjomputütπonDoΨDyΔψπübψΔD
yΔü−tπonDyütΔsRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2021PDU[PDX9UWQX9V] 6.4 6

138 wrΔ−ursorsDoΨDtβΔDyuhD”orψdDπnDzpü−ΔaDkΔtΔ−tπonDoΨDL MQUPVQΔtβΔnΔdπoψDπnDtβΔDpntΔrstΔψψürDtΔdπumPDüD
rΔyDpntΔrmΔdπütΔDπnDzuαürDmormütπonRDAstrophysicalbJournalbLettersPD2022PD9V9PDsUU 7.9 6

137 TβΔorΔtπ−üψDΔvπdΔn−ΔDoΨDmΔtüψQπndu−ΔdDstru−turüψDdπstortπonsDπnDüDsΔrπΔsDoΨDbπpyrπmπdπnΔQbüsΔdD
ψπαündsRDDaltonbTransactionsPD2015PDXXPDYTZQUT 4.3 5

(2015-2017)
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136
yotütπonüψDzpΔ−tros−opyDtΔΔtsDxuüntumDjβΔmπstryDΨorDhnüψyzπnαDzubstπtuΔntDlΨΨΔ−tsDonD
uonQjovüψΔntDpntΔrü−tπonsaDTβΔDjüsΔDoΨDtβΔDTrπΨψuoroü−ΔtopβΔnonΔQ”ütΔrDjompψΔxRDMoleculesPD
2020PDVYPD

4.8 5

135 zΔxtπ−D−ΔntrπΨuαüψDdπstortπonD−onstüntsaDπntΔrpψüyDoΨDdΔnsπtyDΨun−tπonüψDündDbüsπsDsΔtDΨorDü−−urütΔDyΔtD
ΨΔüsπbψΔD−omputütπonsRDMolecularbPhysicsPD2020PDUU]PDΔU[WXZ[] 1.7 5

134 TβΔD−βüψψΔnαπnαDΔquπψπbrπumDstru−turΔDoΨDozzoaDhnotβΔrDsu−−ΔssDoΨDtβΔDrotütπonüψDspΔ−tros−opyDSD
quüntumD−βΔmπstryDsynΔrαπsmRDJournalbofbMolecularbStructurePD2020PDUVUUPDUV[9WW 3.4 5

133
oQhbstrü−tπonDΨromDkπmΔtβyψDzuψΨπdΔDπnDtβΔDwrΔsΔn−ΔDoΨDünDlx−ΔssDoΨDoydroxyψDyüdπ−üψsRDhDxuüntumD
jβΔmπ−üψDlvüψuütπonDoΨDTβΔrmo−βΔmπ−üψDündDrπnΔtπ−DwürümΔtΔrsD’nvΔπψsDünDhψtΔrnütπvΔDwütβwüyDtoD
kπmΔtβyψDzuψΨoxπdΔRDACSbEarthbandbSpacebChemistryPD2020PDXPDXTWQXU9

3.2 5

132 uΔutrüψD−oppΔrLpMD−ompψΔxΔsDΨΔüturπnαDpβospβπnΔsuψΨonütΔD−βΔψütΔsRDDaltonbTransactionsPD2016PDXYPDZYZZQ[W4.3 5

131 Trπ−βo−yünπnΔsaDüDyΔdQoüπrQpnspπrΔdDtoduψürDwψütΨormDΨorDkyΔQiüsΔdDvnΔQTπmΔQwüdDtoψΔ−uψürD
jryptoαrüpβyRDChemistryOpenPD2015PDXPDW[TQ[ 2.3 5

130 TβΔorΔtπ−üψDstudyDoΨDüDmoψΔ−uψürDσun−tπonDwπtβDüsymmΔtrπ−D−urrΔntSvoψtüαΔD−βürü−tΔrπstπ−sRDChemicalb
PhysicsbLettersPD2012PDYX9PDUQY 2.5 5

129 jomputütπonüψDzpΔ−tros−opyDbyDjψüssπ−üψDTπmΔQkΔpΔndΔntDhpproü−βΔsD2011PDYU[QYX[ 5

128 jonΨormütπonüψDprΔΨΔrΔn−ΔsDündDsΔψΨQüsso−πütπonDmodΔsDoΨDtwoDdπüstΔrΔomΔrπ−DstütπnΔDdΔrπvütπvΔsRD
InternationalbJournalbofbPeptidebandbProteinbResearchPD1987PDWTPDY]WQ9Y 5

127
nüsQpβüsΔD−βΔmπstryDoΨDdπpβospβütΔDünπonsDüsDüDtooψDtoDπnvΔstπαütΔDtβΔDπntrπnsπ−DrΔquπrΔmΔntsDoΨD
pβospβütΔDΔstΔrDΔnzymütπ−DrΔü−tπonsaDtβΔD[tUtVowVv[·QDπonsRDChemistrybobAbEuropeanbJournalPD
2007PDUWPDVT9ZQUT]

4.8 5

126 TβΔorΔtπ−üψDmodΔψπnαDoΨDopΔnQsβΔψψDmoψΔ−uψΔsDπnDsoψutπonaDüDxtSttDmoψΔ−uψürDdynümπ−sDüpproü−βRD
TheoreticalbChemistrybAccountsPD2008PDUVTPDX99QYTZ 1.9 5

125 hD−rπtπ−üψDünüψysπsDoΨDtβΔDstru−turΔDündDvπbrütπonüψDΨrΔquΔn−πΔsDoΨDmVuvODündDjψVuvODΨromDü−−urütΔD
quüntumD−βΔmπ−üψD−omputütπonsRDChemicalbPhysicsbLettersPD2008PDXZVPDX9QYV 2.5 5

124 h−−urütΔDündDΔΨΨΔ−tπvΔD−üψ−uψütπonDoΨDümπdΔDprotonDmüαnΔtπ−DsβπΔψdπnαsDπnDüD−üψ−πumDbπndπnαD
pΔptπdΔRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2004PDZPDVYY[ 3.6 5

123 pntrümoψΔ−uψürDjQoQQvDπntΔrü−tπonDbΔtwΔΔnDψü−tümDoxyαΔnDündDuQüψφyψDprotonsRDJournalbofbMolecularb
GraphicsbandbModellingPD2001PDU9PDWU]QVX 2.8 5

122 lzyDΨΔüturΔsDoΨDtβΔDbπ−y−ψobutyψDrüdπ−üψDrΔvπsπtΔdRDhD−ountΔrπntuπtπvΔDordΔrπnαDoΨDsβortQDündD
ψonαQrünαΔDπsotropπ−DβypΔrΨπnΔD−oupψπnαD−onstüntsRDChemicalbPhysicsbLettersPD1995PDVXZPDYWQY] 2.5 5

121 TβΔDΨrüαmΔntütπonDoΨDjVoZuODπonsaDünDüψtΔrnütπvΔDmΔ−βünπsmRDChemicalbPhysicsbLettersPD1987PDUWWPDYX]QYYV2.5 5

120 TrünsπtπonDstütΔDstru−turΔDündDπsotopΔDΔΨΨΔ−tsDπnDunπmoψΔ−uψürDβydroαΔnDΔψπmπnütπonDΨromD
−ürbo−ütπonsRDChemicalbPhysicsbLettersPD1983PD9]PDXZWQXZZ 2.5 5

119 oybrπdπzütπonDündDsurΨü−ΔDrΔψüxütπonDπnDdπümondQψπφΔD−rystüψsRDComputationalbandbTheoreticalb
ChemistryPD1983PD9XPDU[WQU]Y 5

VicenzozBarone
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118 hnDübDπnπtπoDrΔπnvΔstπαütπonDoΨDtβΔDαΔomΔtrπ−DündDΔψΔ−tronπ−Dstru−turΔDoΨDboronDtrπoxπdΔRD
ComputationalbandbTheoreticalbChemistryPD1981PD[ZPDV9QWY 5

117 ’nrüvΔψπnαDtβΔDroψΔDoΨDüddπtπonüψDvoQrüdπ−üψsDπnDtβΔDoâ��hbstrü−tπonDΨromDkπmΔtβyψDsuψΨπdΔDusπnαD
quüntumD−βΔmπ−üψD−omputütπonsRDChemicalbPhysicsbLettersPD2020PD[W9PDUWZ9ZW 2.5 5

116 kπs−ovΔrπnαDtβΔDlψusπvΔDnψobüψDtπnπmumDπnDüDTΔrnüryDjβπrüψDjψustΔraDyotütπonüψDzpΔ−trüDoΨDwropyψΔnΔD
vxπdΔDTrπmΔrRDAngewandtebChemiePD2020PDUWVPDVVZUWQVVZUZ 3.6 5

115 tΔ−βünπstπ−DπnsπαβtsDπntoDmΔtüψDπonsDtrünsπtDtβrouαβDtβrΔΔΨoψdDΨΔrrπtπnD−βünnΔψRDBiochimicabEtb
BiophysicabActabobGeneralbSubjectsPD2019PDU]ZWPDX[VQX]T 4 5

114 ’nvΔπψπnαDtβΔDzuψΨurâ��zuψΨurDirπdαΔaDh−−urütΔDztru−turüψDündDlnΔrαΔtπ−Djβürü−tΔrπzütπonDoΨDüD
oomo−βüψ−oαΔnDpntΔrmoψΔ−uψürDiondRDAngewandtebChemiePD2018PDUWTPDUZTX]QUZTYV 3.6 5

113
pntΔαrütπonDoΨDtβΔoryPDsπmuψütπonPDürtπΨπ−πüψDπntΔψψπαΔn−ΔDündDvπrtuüψDrΔüψπtyaDüDΨourQpπψψürDüpproü−βDΨorD
rΔ−on−πψπnαDü−−urü−yDündDπntΔrprΔtübπψπtyDπnD−omputütπonüψDspΔ−tros−opyRDPhysicalbChemistryb
ChemicalbPhysicsPD2021PDVWPDU[T[9QU[T9Z

3.6 5

112 “πrtuüψDrΔüψπtyDtooψsDΨorDüdvün−ΔdDmodΔψπnαD2019PD 4

111 tΔüsurΔmΔntDoΨDwTQwΔπαβtΔdDzπvΔrsDüsymmΔtrπΔsDπnDψΔptoprodu−tπonDoΨDβüdronsRDNuclearbPhysicsbBPD
2019PD9XTPDWXQYW 2.8 4

110
hDrΔπnvΔstπαütπonDoΨDtβΔDdΔ−ΔptπvΔψyDsπmpψΔDrΔü−tπonDoΨDtoψuΔnΔDwπtβDvoPDündDtβΔDΨütΔDoΨDtβΔDbΔnzyψD
rüdπ−üψaDüD−ombπnΔdDtβΔrmodynümπ−DündDφπnΔtπ−DstudyDonDtβΔD−ompΔtπtπonDbΔtwΔΔnDvoQüddπtπonDündD
oQübstrü−tπonDrΔü−tπonsRDTheoreticalbChemistrybAccountsPD2020PDUW9PDU

1.9 4

109 hDnΔnΔrüψD’sΔrQmrπΔndψyDTooψDΨorDrπnΔtπ−Djüψ−uψütπonsDoΨDtuψtπQztΔpDyΔü−tπonsDwπtβπnDtβΔD“πrtuüψD
tuψtπΨrΔquΔn−yDzpΔ−tromΔtΔrDwroσΔ−tRDAppliedbSciencesbjSwitzerlandkPD2020PDUTPDU][V 2.6 4

108 lψΔ−tronDtrünsportDpropΔrtπΔsDoΨDdπüryψΔtβΔnΔDpβotoswπt−βΔsDbyDüDsπmpψπΨπΔdDulnmQkmTDüpproü−βRD
JournalbofbPhysicalbChemistrybBPD2014PDUU]PDX9[ZQ]U 3.4 4

107 “πrtuüψDΔyΔsDΨorDtΔ−βnoψoαyDündD−uψturüψDβΔrπtüαΔaDtowürdD−omputütπonüψDstrütΔαyDΨorDnΔwDündDoψdD
πndπαoQbüsΔdDdyΔsRDTheoreticalbChemistrybAccountsPD2015PDUWXPDU 1.9 4

106 pnDzπψπ−oDztudyDoΨDtoψΔ−uψürQlnαπnΔΔrΔdDuünodΔvπ−ΔsaDhDso−φübψΔDsπαβtQkrπvΔnDtotorDπnD
kπ−βψoromΔtβünΔDzoψutπonRDJournalbofbPhysicalbChemistrybLettersPD2013PDXPDW]]YQW]9T 6.4 4

105 lΨΨΔ−tπvΔDtπmΔQπndΔpΔndΔntDstudπΔsDonDrΔsonün−ΔDyümünDspΔ−tros−opyDoΨDtrünsQstπψbΔnΔDπn−ψudπnαD
tβΔDkus−βπnsφyDΔΨΨΔ−tRDMolecularbPhysicsPD2013PDUUUPDUYUUQUYVY 1.7 4

104 jompψΔmΔntüryDündDpürtπüψψyD−ompψΔmΔntüryDkuhDdupψΔxΔsDtΔtβΔrΔdDtoDüDΨun−tπonüψπzΔdDsubstrütΔaD
üDmoψΔ−uψürDdynümπ−sDüpproü−βDtoDbπosΔnsπnαRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2011PDUWPDUVX[]Q][ 3.6 4

103 wβototrünsΨormütπonDoΨDtβΔDdruαDtrüzodonΔDπnDüquΔousDsoψutπonRDJournalbofbPhotochemistrybandb
PhotobiologybA:bChemistryPD2008PDU99PDWYWQWY[ 4.7 4

102 hDmπ−ros−opπ−Düpproü−βDtoDtβΔDstru−turΔDündDtβΔrmodynümπ−DpropΔrtπΔsDoΨDpΔptπdΔsDündDprotΔπnsRD
ThermochimicabActaPD1990PDUZVPDUXUQUYX 2.9 4

101 iondDorbπtüψDmodΔψsRDComputationalbandbTheoreticalbChemistryPD1983PDUTYPDU9UQVTT 4

(1983-1981)
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100 nüsDpβüsΔDunπmoψΔ−uψürDUPUQβydroαΔnDΔψπmπnütπonaDyΔü−tπonDmΔ−βünπsmDündDπsotopΔDΔΨΨΔ−tRD
InternationalbJournalbofbQuantumbChemistryPD1984PDVZPDZVUQZWZ 2.1 4

99 hDtβΔorΔtπ−üψDstudyDoΨDtβΔDnπtroαΔnâ��αrüpβπtΔDsystΔmRDComputationalbandbTheoreticalbChemistryPD
1986PDUW9PDV[[QV]V 4

98
σunjβzDündDσunjβzQmUVDtodΔψsaDwürümΔtΔrQΨrΔΔDlΨΨπ−πΔntDyΔtDh−−urütΔDjomposπtΔDz−βΔmΔsDΨorD
lnΔrαπΔsDündDztru−turΔsDoΨDuon−ovüψΔntDjompψΔxΔsRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD
2021PDU[PDZ9[XQZ99V

6.4 4

97 zystΔmütπ−DztudyDonDtβΔDhbsorptπonDmΔüturΔsDoΨDpntΔrstΔψψürDp−ΔsDπnDtβΔDwrΔsΔn−ΔDoΨDpmpurπtπΔsRDACSb
EarthbandbSpacebChemistryPD2020PDXPD9VTQ9XZ 3.2 4

96 jomputütπonüψDzpΔ−tros−opyDπnDzoψutπonDbyDpntΔαrütπonDoΨD“ürπütπonüψDündDwΔrturbütπvΔDhpproü−βΔsD
onDTopDoΨDjψustΔrπzΔdDtoψΔ−uψürDkynümπ−sRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2020PDUZPDY[X[QY[ZU6.4 4

95 sooφπnαDΨorDtβΔDlψusπvΔDpmπnΔDTüutomΔrDoΨDjrΔütπnπnΔaDkπΨΨΔrΔntDztütΔsDoΨDhααrΔαütπonDztudπΔdDbyD
xuüntumDjβΔmπstryDündDtoψΔ−uψürDzpΔ−tros−opyRDChemPlusChemPD2021PD]ZPDUW[XQUW]Z 2.8 4

94
TowürdDüDnΔnΔrüψD—ΔtDlΨΨΔ−tπvΔDjomputütπonüψDhpproü−βDΨorDkπΨΨusπvΔDwrobψΔmsaD“ürπübψΔDkπΨΨusπonD
TΔnsorDündDk“yDzoψutπonDoΨDtβΔDzmoψu−βowsφπDlquütπonDüψonαDüDnΔnΔrüψDvnΔQkπmΔnsπonüψD
joordπnütΔRDJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2016PDUVPDWX]VQ9T

6.4 4

93 jβüπnDψΔnαtβPDtΔmpΔrüturΔDündDsoψvΔntDΔΨΨΔ−tsDonDtβΔDstru−turüψDpropΔrtπΔsDoΨD˛–Qümπnoπsobutyrπ−D
ü−πdDβomooψπαopΔptπdΔsRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2016PDU]PDVTW]9Q9] 3.6 4

92 psomΔrπzütπonDündDmrüαmΔntütπonDyΔü−tπonsDonDtβΔD[jzo·DwotΔntπüψDlnΔrαyDzurΨü−ΔaDTβΔDtΔtüstübψΔD
TβπonΔDQtΔtβyψπdΔDpsomΔrRDJournalbofbOrganicbChemistryPD2021PD]ZPDV9XUQV9YZ 4.2 4

91 oπαβD”ütΔrDkΔnsπtyDütDuonQp−ΔQiπndπnαDzurΨü−ΔsDjontrπbutΔsDtoDtβΔDoypΔrü−tπvπtyDoΨDhntπΨrΔΔzΔD
wrotΔπnsRDJournalbofbPhysicalbChemistrybLettersPD2021PDUVPD][[[Q][]W 6.4 4

90 xuüntπtütπvΔDprΔdπ−tπonDündDπntΔrprΔtütπonDoΨDspπnDΔnΔrαyDαüpsDπnDpoψyrüdπ−üψsaDtβΔDvπrtuüψDmüαnΔtπ−D
büψün−ΔRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD2017PDU9PD9TW9Q9TXX 3.6 3

89 tüαnΔtπ−DαüpsDπnDorαünπ−DtrπQrüdπ−üψsaDmromDüDsπmpψΔDmodΔψDtoDü−−urütΔDΔstπmütΔsRDJournalbofb
ChemicalbPhysicsPD2017PDUXZPDUTXUTW 3.9 3

88
nΔnΔrüψDhpproü−βDtoDjoupψΔdDyΔü−tπvΔDzmoψu−βowsφπDlquütπonsaDpntΔαrütπonDündDhppψπ−ütπonDoΨD
kπs−rΔtΔD“ürπübψΔDyΔprΔsΔntütπonDündDnΔnΔrüψπzΔdDjoordπnütΔDtΔtβodsDtoDkπΨΨusπvΔDwrobψΔmsRD
JournalbofbChemicalbTheorybandbComputationPD2017PDUWPDY9TTQY9UT

6.4 3

87 TrünsvΔrsπtyDdπstrπbutπonsDΨromDdπΨΨΔrΔn−ΔDüsymmΔtrπΔsDπnDsΔmπQπn−ψusπvΔDkpzRDPhysicalbReviewbDPD
2019PD99PD 4.9 3

86 TβΔoryDmΔΔtsDΔxpΔrπmΔntDΨorDunrüvΔψψπnαDtβΔDjUsD–QrüyDpβotoΔψΔ−tronDspΔ−trüDoΨDpyrπdπnΔPD
VQΨψuoropyrπdπnΔPDündDVPZQdπΨψuoropyrπdπnΔRDJournalbofbChemicalbPhysicsPD2019PDUYUPDUVXUTY 3.9 3

85 uonüdπübütπ−Dpβotodynümπ−sDoΨDpβΔnoψDonDüDrΔüψπstπ−DpotΔntπüψDΔnΔrαyDsurΨü−ΔDbyDüDnovΔψDmuψtπψüyΔrD
nüussπünDtjTkoDproαrümRDChemicalbPhysicsbLettersPD2015PDZWZPDUYQVU 2.5 3

84 sΔnαtβQs−üψΔDdΔpΔndΔn−ΔDoΨDprotΔπnDβydrütπonQsβΔψψDdΔnsπtyRDPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsPD
2020PDVVPD[WXTQ[WX[ 3.6 3

83 sowQψyπnαDΔψΔ−tronπ−DΔx−πtütπonsDoΨDüDwütΔrQsoψubψΔDivkpw—aDΨromDtβΔDαüsDpβüsΔDtoDtβΔDsoψvütΔdD
moψΔ−uψΔRDTheoreticalbChemistrybAccountsPD2016PDUWYPDU 1.9 3

VicenzozBarone
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82 hDtodΔrnQmortrünDwroαrümDΨorDjβΔmπ−üψDrπnΔtπ−sDonDTopDoΨDhnβürmonπ−D“πbrütπonüψDjüψ−uψütπonsRD
LecturebNotesbinbComputerbSciencePD2019PDXTUQXUV 0.9 3

81 TβΔDzπvΔrsDüsymmΔtryDπnDkrΔψψâ��—ünDprodu−tπonDütDtβΔDqS˛¤DpΔüφDütDjvtwhzzRDPhysicsbLettersnbSectionb
B:bNuclearnbElementarybParticlebandbHighoEnergybPhysicsPD2017PD[[TPDWTVQWTZ 4.2 3

80 zto−βüstπ−DtΔtβodsDΨorDtüαnΔtπ−DyΔsonün−ΔDzpΔ−tros−opπΔsD2011PDYX9QY]V 3

79
tüαnΔtoQstru−turüψDrΔψütπonsβπpsDΨorDrüdπ−üψD−ütπonDündDnΔutrüψDpyrπdπnopβünΔDstru−turΔsDwπtβD
πntrübrπdαΔβΔüdDnπtroαΔnDütomsRDhnDπntΔαrütΔdDΔxpΔrπmΔntüψDündDquüntumDmΔ−βünπ−üψDstudyRD
JournalbofbPhysicalbChemistrybBPD2009PDUUWPD9TVZQWX

3.4 3

78 iottomQ’pDhpproü−βDtoDpnnovütπvΔDtΔmoryDkΔvπ−ΔsaDpRDpntrπnsπ−DündDlnvπronmΔntüψDlΨΨΔ−tsDonDtβΔD
toψΔ−uψürDjomponΔntRDJournalbofbPhysicalbChemistrybCPD2008PDUUVPDU[T]UQU[T]] 3.8 3

77 wropΔrtπΔsDündDzpΔ−tros−opπΔsUVYQWUV 3

76 jorΔDündDvüψΔn−ΔDΔψΔ−tronsDπnDütomQbyQütomDdΔs−rπptπonsDoΨDmoψΔ−uψΔsRDAdvancesbinbQuantumb
ChemistryPD2000PDWZPDV[QXX 1.4 3

75 TβΔDmΔ−βünπsmsDoΨDΔψΔmΔntüryDpβysπ−o−βΔmπ−üψDpro−ΔssΔsaDhnDπntrodu−toryDrΔportRDInternationalb
JournalbofbQuantumbChemistryPD1984PDVZPDYZWQY9U 2.1 3

74 nüsQpβüsΔDπdΔntπΨπ−ütπonDoΨDLMQUPVQΔtβΔnΔdπoψPDüDφΔyDprΔbπotπ−DπntΔrmΔdπütΔDπnDtβΔDΨormosΔDrΔü−tπonRRD
ChemicalbCommunicationsPD2022PD 5.8 3

73 ’nvΔπψπnαDiπΨun−tπonüψDoydroαΔnDiondπnαDwπtβDtβΔDoΔψpDoΨDxuüntumDjβΔmπstryaDTβΔD
pmπdüzoψΔQ”ütΔrDhddu−tDüsDTΔstDjüsΔRDJournalbofbPhysicalbChemistrybAPD2021PDUVYPDV9]9QV99] 2.8 3

72
nΔnΔrüψDwΔrturbQTβΔnQkπüαonüψπzΔDtodΔψDΨorDtβΔD“πbrütπonüψDmrΔquΔn−πΔsDündDpntΔnsπtπΔsDoΨD
toψΔ−uψΔsDiΔψonαπnαDtoDhbΔψπünDündDuonQhbΔψπünDzymmΔtryDnroupsRDJournalbofbChemicalbTheorybandb
ComputationPD2021PDU[PDXWWVQXWY]

6.4 3

71 “πtümπnDjaDünDΔxpΔrπmΔntüψDündDtβΔorΔtπ−üψDstudyDonDtβΔDαüsQpβüsΔDstru−turΔDündDπonDΔnΔrαΔtπ−sDoΨD
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