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l Paper IF Citations

587 kFΛullF≤oupledS≤lusterFsσnΣlesF−ndFdou∕lesFmodeldF’πeFσn≤lusσonFoΛFdσs≤onne≤tedFtrσplesTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF1982RFa]RFWcWVSWcWb 3.9 5133

586 moupledS≤lusterFtπeoryFσnFqu−ntumF≤πemσstryTFReviewsiofiModerniPhysicsRF2007RFacRFXcWSY[X 40.5 2110

585
’πeFequ−tσonFoΛFmotσonF≤oupledS≤lusterFmetπodTFkFsystem−tσ≤F∕σortπoΣon−lF−ppro−≤πFtoFmole≤ul−rF
ex≤σt−tσonFenerΣσesRFtr−nsσtσonFpro∕−∕σlσtσesRF−ndFex≤σtedFst−teFpropertσesTFJournaliofiChemicali
PhysicsRF1993RFcbRFaVXcSaVYc

3.9 1895

584
moupledS≤lusterFmetπodsFwσtπFnonσter−tσveFtrσpleFex≤σt−tσonsFΛorFrestrσ≤tedFopenSsπellFr−rtreeâ��po≤kF
−ndFotπerFΣener−lFsσnΣleFdetermσn−ntFreΛeren≤eFΛun≤tσonsTFonerΣσesF−ndF−n−lytσ≤−lFΣr−dσentsTF
JournaliofiChemicaliPhysicsRF1993RFcbRFbaWbSbaYY

3.9 1697

583
w−nyS∕odyFpertur∕−tσonFtπeoryRF≤oupledSp−σrFm−nySele≤tronFtπeoryRF−ndFtπeFσmport−n≤eFoΛF
qu−drupleFex≤σt−tσonsFΛorFtπeF≤orrel−tσonFpro∕lemTFInternationaliJournaliofiQuantumiChemistryRF
1978RFWZRF[]WS[bW

2.1 1321

582 moupledS≤lusterF−ppro−≤πFtoFmole≤ul−rFstru≤tureF−ndFspe≤tr−dF−FstepFtow−rdFpredσ≤tσveFqu−ntumF
≤πemσstryTFTheiJournaliofiPhysicaliChemistryRF1989RFcYRFW]caSWaVb 1101

581 ’πeFΛullFmm‘n’FmodelFΛorFmole≤ul−rFele≤tronσ≤Fstru≤tureTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1987RFb]RFaVZWSaV[V3.9 1009

580 w−nySlodyFwetπodsFσnFmπemσstryF−ndFzπysσ≤sdFwlz’F−ndFmoupledSmlusterF’πeoryF2009RF 879

579 ’ow−rdsF−FΛullFmm‘n’FmodelFΛorFele≤tronF≤orrel−tσonTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1985RFbYRFZVZWSZVZ] 3.9 795

578 xonSσter−tσveFΛσΛtπSorderFtrσpleF−ndFqu−drupleFex≤σt−tσonFenerΣyF≤orre≤tσonsFσnF≤orrel−tedFmetπodsTF
ChemicaliPhysicsiLettersRF1990RFW][RF[WYS[XX 2.5 736

577 kFlσne−rFresponseRF≤oupledS≤lusterFtπeoryFΛorFex≤σt−tσonFenerΣyTFInternationaliJournaliofiQuantumi
ChemistryRF1984RFX]RFX[[SX][ 2.1 564

576 ’πeFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledS≤lusterFmetπoddFox≤σt−tσonFenerΣσesFoΛFleF−ndFmyTFChemicali
PhysicsiLettersRF1989RFW]ZRF[aS]X 2.5 532

575 knFopenSsπellFspσnSrestrσ≤tedF≤oupledF≤lusterFmetπoddF−pplσ≤−tσonFtoFσonσz−tσonFpotentσ−lsFσnF
nσtroΣenTFTheiJournaliofiPhysicaliChemistryRF1988RFcXRFYVYYSYVY] 486

574 kn−lytσ≤FenerΣyFderσv−tσvesFσnFm−nyS∕odyFmetπodsTFsTFpσrstFderσv−tσvesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF
1989RFcVRFWa[XSWa]] 3.9 484

573 oqu−tσonFoΛFmotσonF≤oupledF≤lusterFmetπodFΛorFele≤tronF−tt−≤πmentTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF
1995RFWVXRFY]XcSY]Za 3.9 458

572 kF≤oupledF≤lusterF−ppro−≤πFwσtπFtrσpleFex≤σt−tσonsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1984RFbWRF[cV]S[cWX 3.9 401

571 ’πeFkmo‘FssFproΣr−mFsystemTFInternationaliJournaliofiQuantumiChemistryRF1992RFZZRFbacSbcZ 2.1 390
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570 wultσSreΛeren≤eF−ver−ΣedFqu−dr−tσ≤F≤oupledS≤lusterFmetπoddF−FsσzeSextensσveFmodσΛσ≤−tσonFoΛF
multσSreΛeren≤eFmsTFChemicaliPhysicsiLettersRF1993RFXWZRFZbWSZbb 2.5 386

569 ’πeFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledS≤lusterFmetπodTFkpplσ≤−tσonsFtoFopenSF−ndF≤losedSsπellFreΛeren≤eF
st−tesTFChemicaliPhysicsiLettersRF1993RFXVaRFZWZSZXY 2.5 370

568 ’πeF≤oupledS≤lusterFsσnΣleRFdou∕leRFtrσpleRF−ndFqu−drupleFex≤σt−tσonFmetπodTFJournaliofiChemicali
PhysicsRF1992RFcaRFZXbXSZXbb 3.9 355

567 wultσreΛeren≤eFn−tureFoΛF≤πemσstrydFtπeF≤oupledS≤lusterFvσewTFChemicaliReviewsRF2012RFWWXRFWbXSXZY 68.1 349

566 wole≤ul−rFkpplσ≤−tσonsFoΛFmoupledFmlusterF−ndFw−nySlodyFzertur∕−tσonFwetπodsTFPhysicaiScriptaRF
1980RFXWRFX[[SX][ 2.6 342

565 prequen≤yFdependentFnonlσne−rFoptσ≤−lFpropertσesFoΛFmole≤ulesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1986RF
b[RFca]Scbc 3.9 338

564 w−nyS∕odyFpertur∕−tσonFtπeoryF−pplσedFtoFele≤tronFp−σrF≤orrel−tσonFenerΣσesTFsTFmlosedSsπellF
ΛσrstSrowFdσ−tomσ≤FπydrσdesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1975RF]XRFYX[bSYX]b 3.9 337

563 wole≤ul−rFπyperpol−rσz−∕σlσtσesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1993RFcbRFYVXXSYVYa 3.9 311

562 ’πeFdes≤rσptσonFoΛFxXF−ndFpXFpotentσ−lFenerΣyFsurΛ−≤esFusσnΣFmultσreΛeren≤eF≤oupledF≤lusterF
tπeoryTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1987RFb]RFbbaScVa 3.9 306

561 ’πeF≤oupledS≤lusterFsσnΣleRFdou∕leRF−ndFtrσpleFex≤σt−tσonFmodelFΛorFopenSsπellFsσnΣleFreΛeren≤eF
Λun≤tσonsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1990RFcYRF]WVZS]WV[ 3.9 304

560 my“zvonSmv“‘’o†F’roy† dFkxFy”o†”so–FypF†omox’Fno”ovyzwox’‘TFAdvancediSeriesiini
PhysicaliChemistryRF1995RFWVZaSWWYW 283

559 ‘σmσl−rσtyFtr−nsΛormedFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledS≤lusterFtπeorydFnet−σlsRFex−mplesRF−ndF
≤omp−rσsonsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1997RFWVaRF]bWXS]bYV 3.9 263

558 ypenSsπellF−n−lytσ≤−lFenerΣyFΣr−dσentsFΛorFtrσpleFex≤σt−tσonFm−nyS∕odyRF≤oupledS≤lusterFmetπodsdF
wlz’NZORFmm‘nQ’Nmm‘nORFmm‘nN’OR−ndF…ms‘nN’OTFChemicaliPhysicsiLettersRF1992RFXVVRFWSa 2.5 263

557 ox−≤tFox≤π−nΣeF’re−tmentFΛorFwole≤ulesFσnFpσnσteSl−sσsS‘etFuoπnS‘π−mF’πeoryTFPhysicaliReviewi
LettersRF1999RFbYRF[Z[[S[Z[b 7.4 252

556 ole≤tronF≤orrel−tσonFeΛΛe≤tsFonFtπeFtπeoretσ≤−lF≤−l≤ul−tσonFoΛFnu≤le−rFm−Σnetσ≤Freson−n≤eFspσnâ��spσnF
≤ouplσnΣF≤onst−ntsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1996RFWVZRFYXcVSYYV[ 3.9 250

555 ’ow−rdsF−FΛullFmm‘n’FmodelFΛorFele≤tronF≤orrel−tσonTFmm‘n’SnFmodelsTFChemicaliPhysicsiLettersRF
1987RFWYZRFWX]SWYX 2.5 247

554 moupledS≤lusterF≤−l≤ul−tσonsFoΛFσndσre≤tFnu≤le−rF≤ouplσnΣF≤onst−ntsdF’πeFσmport−n≤eFoΛFnonSpermσF
≤ont−≤tF≤ontrσ∕utσonsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1994RFWVWRFXWb]SXWcW 3.9 241

553 pσΛtπSyrderFw−nySlodyFzertur∕−tσonF’πeoryF−ndFstsF†el−tσonsπσpFtoF”−rσousFmoupledSmlusterF
kppro−≤πesTFAdvancesiiniQuantumiChemistryRF1986RFXbWSYZZ 1.4 241
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552 kFtπeoretσ≤−lFstudyFoΛFtπeFw−terFdσmerFσnter−≤tσonTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1988RFbcRFY]]XSY]aY 3.9 240

551 ’πeFqu−rtσ≤FΛor≤eFΛσeldFoΛFrXyFdetermσnedF∕yFm−nyS∕odyFmetπodsFtπ−tFσn≤ludeFqu−drupleF
ex≤σt−tσonFeΛΛe≤tsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1979RFaWRFXbWSXcW 3.9 236

550 pullF≤onΛσΣur−tσonâ��σnter−≤tσonF−ndFst−teFoΛFtπeF−rtF≤orrel−tσonF≤−l≤ul−tσonsFonFw−terFσnF−Fv−len≤eF
dou∕leSzet−F∕−sσsFwσtπFpol−rσz−tσonFΛun≤tσonsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1996RFWVZRFbVVaSbVW[ 3.9 235

549 moupledS≤lusterFtπeoryF−ndFσtsFequ−tσonSoΛSmotσonFextensσonsTFWileyiInterdisciplinaryiReviews:i
ComputationaliMoleculariScienceRF2012RFXRFWX]SWYb 7.9 231

548 kpplσ≤−tσonsFoΛFzostSr−rtreeâ��po≤kFwetπodsdFkF’utorσ−lTFReviewsiiniComputationaliChemistryRF2007RF][SW]c 230

547 moupledS≤lusterFopenSsπellF−n−lytσ≤FΣr−dσentsdFsmplement−tσonFoΛFtπeFdσre≤tFprodu≤tFde≤omposσtσonF
−ppro−≤πFσnFenerΣyFΣr−dσentF≤−l≤ul−tσonsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1991RFc[RFX]XYSX]Yb 3.9 229

546 o≤onomσ≤−lFtrσpleFex≤σt−tσonFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledS≤lusterFmetπodsFΛorFex≤σt−tσonFenerΣσesTF
ChemicaliPhysicsiLettersRF1995RFXYYRFbWSba 2.5 228

545 kFnewFmetπodFΛorFex≤σtedFst−tesdF‘σmσl−rσtyFtr−nsΛormedFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledS≤lusterF
tπeoryTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1997RFWV]RF]ZZWS]ZZb 3.9 225

544
†e≤ursσveFσntermedσ−teFΛ−≤torσz−tσonF−ndF≤ompleteF≤omput−tσon−lFlσne−rσz−tσonFoΛFtπeF
≤oupledS≤lusterFsσnΣleRFdou∕leRFtrσpleRF−ndFqu−drupleFex≤σt−tσonFequ−tσonsTFTheoreticaiChimicaiActaRF
1991RFbVRFYbaSZV[

222

543 kFdσre≤tFprodu≤tFde≤omposσtσonF−ppro−≤πFΛorFsymmetryFexploσt−tσonFσnFm−nyS∕odyFmetπodsTFsTF
onerΣyF≤−l≤ul−tσonsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1991RFcZRFZYYZSZYZ[ 3.9 220

542 moupledS≤lusterFmetπodsFwσtπFσntern−lF−ndFsemσSσntern−lFtrσplyF−ndFqu−druplyFex≤σtedF≤lustersdF
mm‘ntF−ndFmm‘ntqF−ppro−≤πesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1999RFWWVRF]WVYS]WXX 3.9 219

541 wole≤ul−rF−pplσ≤−tσonsFoΛFmultσreΛeren≤eF≤oupledS≤lusterFmetπodsFusσnΣF−nFσn≤ompleteFmodelF
sp−≤edFnσre≤tF≤−l≤ul−tσonFoΛFex≤σt−tσonFenerΣσesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1988RFbbRFZY[aSZY]] 3.9 219

540 w−nyS∕odyFpertur∕−tσonFtπeoryFwσtπF−Frestrσ≤tedFopenSsπellFr−rtreeâ��po≤kFreΛeren≤eTFChemicali
PhysicsiLettersRF1991RFWbaRFXWSXb 2.5 213

539 wole≤ul−rFπyperpol−rσz−∕σlσtσesTFsTF’πeoretσ≤−lF≤−l≤ul−tσonsFσn≤ludσnΣF≤orrel−tσonTFPhysicaliReviewiARF
1979RFXVRFWYWYSWYXX 2.6 211

538 moupledS≤lusterFtπeoryFΛorFex≤σtedFele≤tronσ≤Fst−tesdF’πeFΛullFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledS≤lusterF
sσnΣleRFdou∕leRF−ndFtrσpleFex≤σt−tσonFmetπodTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2001RFWW[RFbX]YSbX]] 3.9 206

537 momp−rσsonFoΛFπσΣπSorderFm−nyS∕odyFpertur∕−tσonFtπeoryF−ndF≤onΛσΣur−tσonFσnter−≤tσonFΛorFrXyTF
ChemicaliPhysicsiLettersRF1977RF[VRFWcVSWcb 2.5 206

536 kpproxσm−telyFextensσveFmodσΛσ≤−tσonsFoΛFtπeFmultσreΛeren≤eF≤onΛσΣur−tσonFσnter−≤tσonFmetπoddFkF
tπeoretσ≤−lF−ndFpr−≤tσ≤−lF−n−lysσsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1995RFWVYRFY]VVSY]WX 3.9 205

535 kFmultσSreΛeren≤eF≤oupledS≤lusterFmetπodFΛorFmole≤ul−rF−pplσ≤−tσonsTFChemicaliPhysicsiLettersRF
1984RFWVZRFZXZSZYV 2.5 204
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534
ster−tσveF−ndFnonSσter−tσveFtrσpleFex≤σt−tσonF≤orre≤tσonsFσnF≤oupledS≤lusterFmetπodsFΛorFex≤σtedF
ele≤tronσ≤Fst−tesdFtπeFoywSmm‘n’SYF−ndFoywSmm‘nN’FOFmetπodsTFChemicaliPhysicsiLettersRF1996RF
X[bRF[bWS[bb

2.5 201

533
kn−lytσ≤FenerΣyFΣr−dσentsFΛorFopenSsπellF≤oupledS≤lusterFsσnΣlesF−ndFdou∕lesFNmm‘nOF≤−l≤ul−tσonsF
usσnΣFrestrσ≤tedFopenSsπellFr−rtreeâ��po≤kFN†yrpOFreΛeren≤eFΛun≤tσonsTFChemicaliPhysicsiLettersRF
1991RFWbXRFXVaSXW[

2.5 195

532 k≤≤ur−teF∕σndσnΣFenerΣσesFoΛFdσ∕or−neRF∕or−neF≤−r∕onylRF−ndF∕or−z−neFdetermσnedF∕yFm−nyS∕odyF
pertur∕−tσonFtπeoryTFJournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyRF1979RFWVWRFXb[]SXb]X 16.4 195

531
kFsystem−tσ≤F≤omp−rσsonFoΛFmole≤ul−rFpropertσesFo∕t−σnedFusσnΣFr−rtreeâ��po≤kRF−Fπy∕rσdF
r−rtreeâ��po≤kFdensσtySΛun≤tσon−lStπeoryRF−ndF≤oupledS≤lusterFmetπodsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF
1994RFWVVRF][[VS][]W

3.9 188

530 ryperpol−rσz−∕σlσtσesFoΛFtπeFπydroΣenFΛluorσdeFmole≤uledFkFdσs≤rep−n≤yF∕etweenFtπeoryF−ndF
experσmentiTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1986RFbZRFXaX]SXaYY 3.9 187

529 xonσter−tσveFenerΣyF≤orre≤tσonsFtπrouΣπFΛσΛtπSorderFtoFtπeF≤oupledF≤lusterFsσnΣlesF−ndFdou∕lesF
metπodTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1998RFWVbRF[XZYS[X[Z 3.9 185

528 wultσreΛeren≤eF≤oupledS≤lusterFmetπodsFusσnΣF−nFσn≤ompleteFmodelFsp−≤edFkpplσ≤−tσonFtoF
σonσz−tσonFpotentσ−lsF−ndFex≤σt−tσonFenerΣσesFoΛFΛorm−ldeπydeTFChemicaliPhysicsiLettersRF1987RFWYaRFXaYSXab2.5 180

527 m−nFoptσmσzedFeΛΛe≤tσveFpotentσ−lsF∕eFdetermσnedFunσquelyiTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2001RFWW[RFW]Y[SW]Zc3.9 178

526 kFn−tur−lFlσne−rFs≤−lσnΣF≤oupledS≤lusterFmetπodTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2004RFWXWRFWVcY[SZZ 3.9 175

525 kFmultσreΛeren≤eF≤oupledS≤lusterFstudyFoΛFtπeFΣroundFst−teF−ndFlowestFex≤σtedFst−tesFoΛF
≤y≤lo∕ut−dσeneTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1994RFWVWRFbcaXSbcba 3.9 172

524 kFstudyFoΛFleXFwσtπFm−nyS∕odyFpertur∕−tσonFtπeoryF−ndF−F≤oupledS≤lusterFmetπodFσn≤ludσnΣFtrσpleF
ex≤σt−tσonsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1984RFbVRFZYaWSZYaa 3.9 170

523
monΛσΣur−tσonFσnter−≤tσonFsσnΣlesRFtσmeSdependentFr−rtreeâ��po≤kRF−ndFtσmeSdependentFdensσtyF
Λun≤tσon−lFtπeoryFΛorFtπeFele≤tronσ≤Fex≤σtedFst−tesFoΛFextendedFsystemsTFJournaliofiChemicaliPhysics
RF1999RFWWWRFWVaaZSWVab]

3.9 169

522 ’πeFredu≤edFlσne−rFequ−tσonFmetπodFσnF≤oupledF≤lusterFtπeoryTTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1981RF
a[RFWXbZSWXcX 3.9 169

521 ‘t−∕σlσtyF−ndFenerΣetσ≤sFoΛFmet−st−∕leFmole≤ulesdFtetr−−z−tetr−πedr−neFNxZORFπex−−z−∕enzeneFNx]ORF
−ndFo≤t−−z−≤u∕−neFNxbOTFTheiJournaliofiPhysicaliChemistryRF1992RFc]RFWWaYSWWab 168

520 oqu−tσonSoΛSmotσonF≤oupledF≤lusterFmetπodFwσtπFΛullFσn≤lusσonFoΛFtπeF≤onne≤tedFtrσpleFex≤σt−tσonsF
ΛorFσonσzedFst−tesdFszSoywSmm‘n’TFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2003RFWWbRFWWXbSWWY] 3.9 164

519 zertur∕−tσveF≤orre≤tσonsFtoF≤oupledS≤lusterF−ndFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledS≤lusterFenerΣσesdFkF
determσn−nt−lF−n−lysσsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2001RFWWZRFYcWcSYcXb 3.9 160

518 smprovσnΣFuponFmm‘nN’OdFv−m∕d−mm‘nN’OTFsTFzotentσ−lFenerΣyFsurΛ−≤esTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF
2008RFWXbRFVZZWWV 3.9 157

517 zropertyFev−lu−tσonF−ndFor∕σt−lFrel−x−tσonFσnF≤oupledF≤lusterFmetπodsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF
1987RFbaRF[VXS[Vc 3.9 155

(1987-1996)

5



516 ’πeFex≤π−nΣeS≤orrel−tσonFpotentσ−lFσnF−∕FσnσtσoFdensσtyFΛun≤tσon−lFtπeoryTFJournaliofiChemicali
PhysicsRF2005RFWXXRFYZWVZ 3.9 150

515 ynFtπeF≤πoσ≤eFoΛFor∕σt−lsFΛorFsymmetryF∕re−kσnΣFpro∕lemsFwσtπF−pplσ≤−tσonFtoFxyYTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF1992RFcaRF[[[ZS[[[c 3.9 150

514
kFmm‘nFN’OFσnvestσΣ−tσonFoΛF≤−r∕onylFoxσdeF−ndFdσoxσr−neTFoquσlσ∕rσumFΣeometrσesRFdσpoleFmomentsRF
σnΛr−redFspe≤tr−RFπe−tsFoΛFΛorm−tσonF−ndFσsomerσz−tσonFenerΣσesTFChemicaliPhysicsiLettersRF1993RF
XVcRF[ZaS[[]

2.5 150

513 knFeΛΛσ≤σentFw−yFtoFσn≤ludeF≤onne≤tedFqu−drupleF≤ontrσ∕utσonsFσntoFtπeF≤oupledF≤lusterFmetπodTF
JournaliofiChemicaliPhysicsRF1998RFWVbRFcXXWScXX] 3.9 147

512 kltern−tσveF≤oupledS≤lusterF−nsˆ⁄tzeFssTF’πeFunσt−ryF≤oupledS≤lusterFmetπodTFChemicaliPhysicsiLetters
RF1989RFW[[RFWYYSWZV 2.5 147

511 k∕FσnσtσoFdensσtyFΛun≤tσon−lFtπeorydFtπeF∕estFoΛF∕otπFworldsiTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2005RFWXYRF]XXV[3.9 143

510 nes≤rσptσonFoΛF≤oreSex≤σt−tσonFspe≤tr−F∕yFtπeFopenSsπellFele≤tronS−tt−≤πmentFequ−tσonSoΛSmotσonF
≤oupledF≤lusterFmetπodTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1995RFWVXRF]aY[S]a[] 3.9 142

509 kFtπeoretσ≤−lFstudyFoΛFlσne−rF≤−r∕onF≤lusterFmono−nσonsRFmâ��nRF−ndFdσ−nσonsRFmXâ��nFNngXâ��WVOTFJournali
ofiChemicaliPhysicsRF1992RFcaRFYZZ[SYZ[a 3.9 142

508 ‘e≤ondSorderFm−nyS∕odyFpertur∕−tσonStπeoryF≤−l≤ul−tσonsFσnFextendedFsystemsTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF1996RFWVZRFb[[YSb[][ 3.9 139

507 kFΣener−lFmodelSsp−≤eF≤oupledS≤lusterFmetπodFusσnΣF−Frσl∕ertSsp−≤eF−ppro−≤πTFJournaliofiChemicali
PhysicsRF1990RFcXRF[]WS[]a 3.9 139

506 kFmultσreΛeren≤eF≤oupledS≤lusterFmetπodFΛorFspe≤σ−lF≤l−ssesFoΛFσn≤ompleteFmodelFsp−≤esTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF1989RFcWRF]WbaS]WcZ 3.9 137

505 ole≤tronF−ΛΛσnσtσesFoΛFmyXRFym‘RF−ndFm‘XTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1998RFWVbRF]a[]S]a]X 3.9 135

504 ‘σmσl−rσtyFtr−nsΛormedFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledS≤lusterFstudyFoΛFσonσzedRFele≤tronF−tt−≤πedRF−ndF
ex≤σtedFst−tesFoΛFΛreeF∕−seFporpπσnTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1997RFWV]RF]ZZcS]Z[[ 3.9 133

503 k∕FσnσtσoFdensσtyFΛun≤tσon−lFtπeorydFyozSwlz’NXOTFkFnewFor∕σt−lSdependentF≤orrel−tσonFΛun≤tσon−lTF
JournaliofiChemicaliPhysicsRF2002RFWW]RFZZW[SZZX[ 3.9 132

502 moupledS≤lusterF≤−l≤ul−tσonsFoΛFtπeFex≤σt−tσonFenerΣσesFoΛFetπyleneRF∕ut−dσeneRF−ndF
≤y≤lopent−dσeneTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1996RFWV[RF]cacS]cbb 3.9 132

501 mX”FsnsertσonFp−tπw−yFΛorFlerXdFkFtestFpro∕lemFΛorFtπeF≤oupledS≤lusterFsσnΣleF−ndFdou∕leF
ex≤σt−tσonFmodelTFInternationaliJournaliofiQuantumiChemistryRF1983RFXYRFbY[SbZ[ 2.1 132

500 moupledS≤lusterF≤−l≤ul−tσonsFonFtπeFmXFmole≤uleF−ndFtπeFmQXF−ndFmâ��XFmole≤ul−rFσonsTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF1992RFc]RF]VaYS]VbZ 3.9 130

499 ’πeFσn≤lusσonFoΛF≤onne≤tedFtrσpleFex≤σt−tσonsFσnFtπeFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledS≤lusterFmetπodTF
JournaliofiChemicaliPhysicsRF1994RFWVWRFYVaYSYVab 3.9 129
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498 oqu−tσonSoΛSmotσonF≤oupledF≤lusterFmetπodFwσtπFΛullFσn≤lusσonFoΛF≤onne≤tedFtrσpleFex≤σt−tσonsFΛorF
ele≤tronS−tt−≤πedFst−tesdFokSoywSmm‘n’TFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2003RFWWcRFWcVWSWcVb 3.9 127

497 rσl∕ertFsp−≤eFmultσreΛeren≤eF≤oupledS≤lusterFmetπodsTFsTF’πeFsσnΣleF−ndFdou∕leFex≤σt−tσonFmodelTF
JournaliofiChemicaliPhysicsRF1991RFc[RFbXXaSbXYb 3.9 125

496 ’πeFexpe≤t−tσonFv−lueF≤oupledS≤lusterFmetπodF−ndF−n−lytσ≤−lFenerΣyFderσv−tσvesTFChemicaliPhysicsi
LettersRF1988RFW[VRFXcSY] 2.5 122

495 kFrσl∕ertFsp−≤eFmultσSreΛeren≤eF≤oupledS≤lusterFstudyFoΛFtπeFrZFmodelFsystemTFTheoreticaiChimicai
ActaRF1991RFbVRFYY[SYZb 120

494 ssomersF−ndFex≤σt−tσonFenerΣσesFoΛFmZTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1986RFbZRFYXbZSYXcV 3.9 120

493 moupledS≤lusterF≤−l≤ul−tσonsFoΛFtπeFex≤σt−tσonFenerΣσesFoΛF∕enzeneF−ndFtπeF−z−∕enzenesTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF1997RFWV]RF]V[WS]V]V 3.9 119

492 ‘pσnFdensσtyFoΛFr−dσ≤−lsF∕yFΛσnσteFΛσeldFm−nyS∕odyFmetπodsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1985RFbXRFZXX[SZXXc3.9 117

491 yptσmσzedFvσrtu−lFor∕σt−lFsp−≤eFΛorFπσΣπSlevelF≤orrel−tedF≤−l≤ul−tσonsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF
1987RFb]RF]YWZS]YXZ 3.9 115

490 kdσ−∕−tσ≤Fele≤tronF−ΛΛσnσtσesFoΛFsm−llFsuperπ−loΣensdFvσpXRFvσmlXRFx−pXRF−ndFx−mlXTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF1997RFWVaRFYb]aSYba[ 3.9 112

489 kFtπeoretσ≤−lFstudyFoΛFtπeFv−len≤eSF−ndFdσpoleS∕oundFst−tesFoΛFtπeFnσtrometπ−neF−nσonTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF1996RFWV[RFbab[SbacX 3.9 112

488 wole≤ul−rFπyperpol−rσz−∕σlσtσesTFssTFkF≤orrel−tedFstudyFoΛFrXyTFPhysicaliReviewiARF1981RFXYRFW[cZSW[cc 2.6 112

487 montrσ∕utσonsFΛromFele≤tronF≤orrel−tσonFtoFtπeFrel−tσveFst−∕σlσtσesFoΛFtπeFt−utomersFoΛFnu≤leσ≤F−≤σdF
∕−sesTFJournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyRF1988RFWWVRFXY[YSXY[b 16.4 110

486 ynFtπeF‘t−∕σlσtyFoΛFx[Qx[STFJournaliofiPhysicaliChemistryiARF2002RFWV]RFZ]YcSZ]ZZ 2.8 108

485 rσΣπSorderF≤oupledS≤lusterF≤−l≤ul−tσonsFtπrouΣπF≤onne≤tedFo≤tupleFex≤σt−tσonsTFChemicaliPhysicsi
LettersRF2000RFYXWRFXW]SXXZ 2.5 108

484 moupledS≤lusterFsσnΣlesF−ndFdou∕lesFΛorFextendedFsystemsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2004RFWXVRFX[bWScX3.9 107

483 †el−tσvσstσ≤FenerΣyFlevelsF−ndF∕ondσnΣFσnF−≤tσnσdeFπex−ΛlourσdesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1976RF
][RFYYYWSYYZV 3.9 107

482 ’πeF≤oupledS≤lusterFrevolutσonTFMoleculariPhysicsRF2010RFWVbRFXcV[SXcXV 1.7 105

481 ’πeFpotentσ−lFenerΣyF≤urveFΛorFtπeF—W˛£ΣQFst−teFoΛFwΣXF≤−l≤ul−tedFwσtπFm−nyS∕odyFpertur∕−tσonF
tπeoryTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1978RF]bRFXWWZSXWXZ 3.9 105

(1978-2003)
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480 wultσreΛeren≤eF≤oupledS≤lusterFtπeorydFtπeFe−syFw−yTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2011RFWYZRFWWZWVb 3.9 104

479 ‘σmplσΛσedFmetπodsFΛorFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledS≤lusterFex≤σtedFst−teF≤−l≤ul−tσonsTFChemicali
PhysicsiLettersRF1996RFXZbRFWbcSWcb 2.5 104

478 ’πeoryF−ndFσmplement−tσonFoΛFtπeFwlz’FdensσtyFm−trσxTFknF−pplσ≤−tσonFtoFoneSele≤tronFpropertσesTF
ChemicaliPhysicsiLettersRF1988RFWZaRFY[cSY]] 2.5 104

477 zredσ≤tedFxw†F‘pe≤tr−FΛorFotπylFm−r∕o≤−tσonsdFkFpσnΣerprσntFΛorFxon≤l−ssσ≤−lFrydroΣenSlrσdΣedF
‘tru≤turesTFJournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyRF1995RFWWaRFbZa]SbZaa 16.4 103

476 xewFperspe≤tσvesFonFunσt−ryF≤oupledS≤lusterFtπeoryTFInternationaliJournaliofiQuantumiChemistryRF
2006RFWV]RFYYcYSYZVW 2.1 102

475 moupledS≤lusterFmetπodFt−σloredF∕yF≤onΛσΣur−tσonFσnter−≤tσonTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2005RF
WXYRFVaZWV] 3.9 101

474 kFtπeoretσ≤−lFstudyFoΛFπyperΛσneF≤ouplσnΣF≤onst−ntsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1994RFWVVRFWZX[SWZYZ 3.9 101

473 wultσplσ≤σtyFoΛFm−nyS∕odyFw−veΛun≤tσonsFusσnΣFunrestrσ≤tedFr−rtreeSpo≤kFreΛeren≤eFΛun≤tσonsTF
CollectioniofiCzechoslovakiChemicaliCommunicationsRF1988RF[YRFXXVYSXXWY 101

472 oyw—mmdFkFxewFmoupledSmlusterFwetπodFΛorFole≤tronσ≤Fox≤σtedF‘t−tesTFAdvancesiiniQuantumi
ChemistryRF1999RFYZRFXc[SYbV 1.4 99

471 ssFΛσΛtπSorderFwlz’FenouΣπiTFChemicaliPhysicsiLettersRF1985RFWWYRFW[WSW[b 2.5 99

470 ‘tru≤tureF−ndFxw†F‘pe≤tr−FoΛFtπeFXSxor∕ornylFm−r∕o≤−tσondFFzredσ≤tσonFoΛFWtNWYmWYmOFΛorFtπeF
lrσdΣedRFzent−≤oordσn−teFm−r∕onFktomTFJournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyRF1996RFWWbRFabZcSab[V16.4 98

469
’r−nsΛorm−tσonFoΛFtπeFr−mσltonσ−nFσnFex≤σt−tσonFenerΣyF≤−l≤ul−tσonsdFmomp−rσsonF∕etweenF
po≤kSsp−≤eFmultσreΛeren≤eF≤oupledS≤lusterF−ndFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledS≤lusterFmetπodsTF
JournaliofiChemicaliPhysicsRF1991RFcZRF]]aVS]]a]

3.9 98

468 ‘t−∕σlσtyF−ndFpropertσesFoΛFmZFσsomersTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1988RFbcRFY]WXSY]Wa 3.9 98

467
’πeFXbSole≤tronF’etr−−tomσ≤Fwole≤ulesdFFxZRFmxXyRFlpxXRFmXyXRFlXpXRFmlpyRFmXpxRF−ndFlxyXTF
mπ−llenΣesFΛorFmomput−tσon−lF−ndFoxperσment−lFmπemσstryTFTheiJournaliofiPhysicaliChemistryRF1996RF
WVVRF[aVXS[aWZ

96

466 ’πeFmultσreΛeren≤eF≤oupledS≤lusterFmetπodFσnFrσl∕ertFsp−≤edFknFσn≤ompleteFmodelFsp−≤eF
−pplσ≤−tσonFtoFtπeFvσrFmole≤uleTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1991RFc[RFZYWWSZYW] 3.9 96

465 moupledS≤lusterFmetπodsFtπ−tFσn≤ludeF≤onne≤tedFqu−drupleFex≤σt−tσonsRF’ZdFmm‘n’…SWF−ndF
…Nmm‘n’OTFChemicaliPhysicsiLettersRF1989RFW[bRF[[VS[[[ 2.5 96

464 moupledS≤lusterF≤−l≤ul−tσonsFoΛFtπeFele≤tronσ≤Fex≤σt−tσonFspe≤trumFoΛFΛreeF∕−seFporpπσnFσnF−F
pol−rσzedF∕−sσsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1998RFWVbRF]acVS]acb 3.9 95

463 kF≤oupledS≤lusterF∕−sedFeΛΛe≤tσveFr−mσltonσ−nFmetπodFΛorFdyn−mσ≤Fele≤trσ≤Fpol−rσz−∕σlσtσesTFJournali
ofiChemicaliPhysicsRF1993RFccRF[WabS[WbY 3.9 95
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462
kFdressσnΣFΛorFtπeFm−trσxFelementsFoΛFtπeFsσnΣlesF−ndFdou∕lesFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledS≤lusterF
metπodFtπ−tFre≤oversF−ddσtσveFsep−r−∕σlσtyFoΛFex≤σt−tσonFenerΣσesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1995RF
WVXRFaZcVSaZcb

3.9 93

461 ox≤σt−tσonFenerΣσesFσnFledFkF≤omp−rσsonFoΛFmultσ≤onΛσΣur−tσon−lFlσne−rFresponseF−ndFΛullF
≤onΛσΣur−tσonFσnter−≤tσonF≤−l≤ul−tσonsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1986RFb[RF][ZZS][Zc 3.9 93

460 prozenFx−tur−lFyr∕σt−lsdF‘ystem−tσ≤Fl−sσsF‘etF’run≤−tσonFΛorFmoupledSmlusterF’πeoryTFCollectioniofi
CzechoslovakiChemicaliCommunicationsRF2005RFaVRFbYaSb[V 92

459 ’σmeSdependentFdensσtyFΛun≤tσon−lFtπeoryFemployσnΣFoptσmσzedFeΛΛe≤tσveFpotentσ−lsTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF2002RFWW]RF]Z]bS]ZbW 3.9 92

458 rσΣπSorderFdetermσn−nt−lFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledS≤lusterF≤−l≤ul−tσonsFΛorFele≤tronσ≤Fex≤σtedF
st−tesTFChemicaliPhysicsiLettersRF2000RFYX]RFX[[SX]X 2.5 92

457 zredσ≤tedFxw†FmouplσnΣFmonst−ntsFk≤rossFrydroΣenFlondsdFFkFpσnΣerprσntFΛorF‘pe≤σΛyσnΣFrydroΣenF
londF’ypeiTFJournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyRF2000RFWXXRFY[]VSY[]W 16.4 91

456 kltern−tσveF−nsˆ⁄tzeFσnFsσnΣleFreΛeren≤eF≤oupledS≤lusterFtπeoryTFsssTFkF≤rσtσ≤−lF−n−lysσsFoΛFdσΛΛerentF
metπodsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1995RFWVYRFXbWSXcb 3.9 90

455 kn−lytσ≤Fev−lu−tσonFoΛFenerΣyFΣr−dσentsF−tFtπeF≤oupledS≤lusterFsσnΣlesF−ndFdou∕lesFlevelFusσnΣF
qu−sσSrestrσ≤tedFr−rtreeâ��po≤kFopenSsπellFreΛeren≤eFΛun≤tσonsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1991RFc[RFX]YcSX]Z[3.9 90

454 momp−rσsonFoΛFwlz’F−ndF≤oupledF≤lusterFmetπodsFwσtπFΛullFmsTFssTFzol−rσzedF∕−sσsFsetsTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF1987RFb]RFbaYSbbW 3.9 90

453 mrσtσ≤−lF≤omp−rσsonFoΛFsσnΣleSreΛeren≤eF−ndFmultσreΛeren≤eF≤oupledS≤lusterFmetπodsdFqeometryRF
π−rmonσ≤FΛrequen≤σesRF−ndFex≤σt−tσonFenerΣσesFoΛFxXyXTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2003RFWWcRFWVaWYSWVaXY3.9 87

452 ryperpol−rσz−∕σlσtσesFoΛFmole≤ulesFwσtπFΛrequen≤yFdependen≤eF−ndFele≤tronF≤orrel−tσonTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF1991RFcZRFY]][SY]]c 3.9 87

451
rσΣπlyF≤orrel−tedFsσnΣleSreΛeren≤eFstudσesFoΛFtπeFyYFpotentσ−lFsurΛ−≤eTFsTFoΛΛe≤tsFoΛFπσΣπForderF
ex≤σt−tσonsFonFtπeFequσlσ∕rσumFstru≤tureF−ndFπ−rmonσ≤FΛor≤eFΛσeldFoΛFozoneTFJournaliofiChemicali
PhysicsRF1989RFcVRFWVaaSWVbX

3.9 87

450 m−nFsσmpleFlo≤−lσzedF∕ondFor∕σt−lsF−ndF≤oupledF≤lusterFmetπodsFpredσ≤tFrelσ−∕leFmole≤ul−rF
enerΣσesiTFTheiJournaliofiPhysicaliChemistryRF1985RFbcRFXW]WSXWaW 87

449 kn−lytσ≤FenerΣyFΣr−dσentsFΛorFΣener−lF≤oupledS≤lusterFmetπodsF−ndFΛourtπSorderFm−nyS∕odyF
pertur∕−tσonFtπeoryTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1986RFb[RF[WZYS[W[V 3.9 87

448 ‘tru≤tureF−ndF‘t−∕σlσtyFoΛFx]ssomersF−ndF’πeσrF‘pe≤tros≤opσ≤Fmπ−r−≤terσstσ≤sTFJournaliofiPhysicali
ChemistryiARF2001RFWV[RFZWVaSZWWY 2.8 86

447 rydroΣenFlondF’ypesRFlσndσnΣFonerΣσesRF−ndFWrFxw†Fmπemσ≤−lF‘πσΛtsTFJournaliofiPhysicaliChemistryi
ARF1999RFWVYRFbWXWSbWXZ 2.8 85

446 prozenFn−tur−lFor∕σt−lF≤oupledS≤lusterFtπeorydFΛor≤esF−ndF−pplσ≤−tσonFtoFde≤omposσtσonFoΛF
nσtroetπ−neTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2008RFWXbRFW]ZWVW 3.9 82

445 xw†F‘pσnâ��‘pσnFmouplσnΣFmonst−ntsFΛorFrydroΣenFlondsFoΛF[pNrpOnäSRFnFgFWâ��ZRFmlustersTFJournaliofi
theiAmericaniChemicaliSocietyRF2000RFWXXRFWXYWSWXYX 16.4 82

(2000-1995)
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444 ‘omeF−spe≤tsFoΛFdσ−Σr−mm−tσ≤Fpertur∕−tσonFtπeoryTFInternationaliJournaliofiQuantumiChemistryRF
2009RFcRFWbYSWcb 2.1 81

443 zossσ∕leFzrodu≤tsFoΛFtπeFondSynFkddσtσonFoΛFxYSFtoFx[QF−ndF’πeσrF‘t−∕σlσtyTFJournaliofiPhysicali
ChemistryiARF2001RFWV[RFZVc]SZWV] 2.8 81

442
len≤πm−rkFstudσesFonFtπeF∕uσldσnΣF∕lo≤ksFoΛFnxkTFWTF‘uperσorσtyFoΛF≤oupledF≤lusterFmetπodsFσnF
des≤rσ∕σnΣFtπeFex≤σtedFst−tesFoΛFnu≤leo∕−sesFσnFtπeFpr−n≤kSmondonFreΣσonTFJournaliofiPhysicali
ChemistryiARF2012RFWW]RF]aVXSWV

2.8 80

441 rσl∕ertFsp−≤eFmultσreΛeren≤eF≤oupledS≤lusterFmetπodsTFssTFkFmodelFstudyFonFrbTFJournaliofiChemicali
PhysicsRF1992RFcaRFZXbcSZYVV 3.9 79

440 ’πeoryF−ndF−pplσ≤−tσonFoΛFwlz’NYOFΣr−dσentsdF’πeFdensσtyF−ppro−≤πTFChemicaliPhysicsiLettersRF1987RF
WZWRF]WSaV 2.5 79

439 rydroΣenFpent−zoledFdoesFσtFexσstiTFJournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyRF1992RFWWZRFbYVXSbYVY 16.4 77

438 moupledS≤lusterFmetπodFΛorFopenSsπellFsσnΣletFst−tesTFChemicaliPhysicsiLettersRF1992RFWcYRFY]ZSYaX 2.5 77

437 nσpoleFpol−rσz−∕σlσtyFoΛFtπeFΛluorσdeFσonFwσtπFm−nyS∕odyFmetπodsTFPhysicaliReviewiARF1984RFXcRFW]WcSW]X]2.6 77

436 pσΛtπSorderFm−nyS∕odyFpertur∕−tσonFtπeoryFΛorFmole≤ul−rF≤orrel−tσonFenerΣσesTFJournaliofiChemicali
PhysicsRF1989RFcVRFaXbXSaXcV 3.9 76

435 ‘tru≤tureF−ndFst−∕σlσtyFoΛFlpYPpF−ndFklpYPpFsuperπ−loΣensTFChemicaliPhysicsiLettersRF1998RFXcXRFXbcSXcZ 2.5 75

434 vσne−rF−ndF≤y≤lσ≤FσsomersFoΛFmZTFkFtπeoretσ≤−lFstudyFwσtπF≤oupledS≤lusterFmetπodsF−ndFl−rΣeF∕−sσsF
setsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1992RFcaRFbYaXSbYbW 3.9 75

433 morrel−tσonFeΛΛe≤tsFσnFtπeFσsomerσ≤F≤y−nσdesdFrxmfShrmxRFvσxmfShΣvσmxRF−ndFlxmfShΣlmxTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF1980RFaXRFcb]SccW 3.9 75

432 ’oFwultσreΛeren≤eForFnotFtoFwultσreΛeren≤edF’π−tFσsFtπeF…uestσoniTFInternationaliJournaliofi
MoleculariSciencesRF2002RFYRF[acS]VY 6.3 74

431 wole≤ul−rF−pplσ≤−tσonsFoΛFtπeFσntermedσ−teFr−mσltonσ−nFpo≤kSsp−≤eF≤oupledS≤lusterFmetπodFΛorF
≤−l≤ul−tσonFoΛFex≤σt−tσonFenerΣσesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2005RFWXXRFXXZWWV 3.9 74

430 knF−pplσ≤−tσonFoΛFtπeFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledF≤lusterFmetπodFtoFtπeFex≤σtedFst−tesFoΛF
Λorm−ldeπydeRF−≤et−ldeπydeRF−ndF−≤etoneTFChemicaliPhysicsiLettersRF1995RFXZWRFX]SYX 2.5 74

429 kFstudyFoΛFtπeFleXFpotentσ−lF≤urveFusσnΣFtπeFΛullFNmm‘n’OF≤oupledS≤lusterFmetπoddF’πeFσmport−n≤eF
oΛF’ZF≤lustersTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1988RFbbRF[caZS[ca] 3.9 73

428 po≤kFsp−≤eFmultσreΛeren≤eF≤oupledF≤lusterFmetπodFwσtπFΛullFσn≤lusσonFoΛF≤onne≤tedFtrσplesFΛorF
ex≤σt−tσonFenerΣσesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2004RFWXWRFW]aVS[ 3.9 72

427 moupledS≤lusterF≤−l≤ul−tσonsFoΛF†−m−nFσntensσtσesF−ndFtπeσrF−pplσ≤−tσonFtoFxZF−ndFx[â��TFChemicali
PhysicsiLettersRF1999RFYWZRFYbWSYba 2.5 72
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426 ’πeFqu−rtσ≤FΛor≤eFΛσeldFoΛFrXyFdetermσnedF∕yFm−nyS∕odyFmetπodsTFssTFoΛΛe≤tsFoΛFtrσpleFex≤σt−tσonsTF
JournaliofiChemicaliPhysicsRF1987RFbaRF][acS][cW 3.9 72

425 ’−σloredF≤oupledF≤lusterFsσnΣlesF−ndFdou∕lesFmetπodF−pplσedFtoF≤−l≤ul−tσonsFonFmole≤ul−rFstru≤tureF
−ndFπ−rmonσ≤Fvσ∕r−tσon−lFΛrequen≤σesFoΛFozoneTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2006RFWXZRFWWZYWW 3.9 71

424 ‘ele≤tσonFoΛFtπeFredu≤edFvσrtu−lFsp−≤eFΛorF≤orrel−tedF≤−l≤ul−tσonsTFknF−pplσ≤−tσonFtoFtπeFenerΣyF−ndF
dσpoleFmomentFoΛFrXyTFChemicaliPhysicsiLettersRF1989RFW[cRFWZbSW[Z 2.5 71

423 wultσreΛeren≤eFpo≤kSsp−≤eF≤oupledS≤lusterF−ndFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledS≤lusterFtπeorσesdFtπeF
det−σledFσnter≤onne≤tσonsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2008RFWXcRFWYZWV[ 3.9 69

422 po≤kFsp−≤eFmultσreΛeren≤eF≤oupledS≤lusterFtπeoryFΛorFΣener−lFsσnΣleFdetermσn−ntFreΛeren≤eF
Λun≤tσonsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1992RFcaRF[[]VS[[]a 3.9 68

421 kn−lytσ≤−lFwlz’NZOFΣr−dσentsTFChemicaliPhysicsiLettersRF1988RFW[YRFZcVSZc[ 2.5 68

420 †etπσnkσnΣFlσne−rσzedF≤oupledS≤lusterFtπeoryTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2009RFWYVRFWZZWWX 3.9 67

419 rσΣπSorderFdetermσn−nt−lFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledS≤lusterF≤−l≤ul−tσonsFΛorFσonσzedF−ndF
ele≤tronS−tt−≤πedFst−tesTFChemicaliPhysicsiLettersRF2000RFYXbRFZ[cSZ]b 2.5 67

418 yptσmσzedFvσrtu−lFor∕σt−lFsp−≤eFΛorFπσΣπSlevelF≤orrel−tedF≤−l≤ul−tσonsTFssTFole≤trσ≤FpropertσesTFJournali
ofiChemicaliPhysicsRF1988RFbbRF[aZcS[a[b 3.9 67

417 kn−lytσ≤FenerΣyFderσv−tσvesFσnFm−nyS∕odyFmetπodsTFssTF‘e≤ondFderσv−tσvesTFJournaliofiChemicali
PhysicsRF1989RFcVRFWa]aSWaaY 3.9 66

416 smprovσnΣFuponFmm‘nN’OdFv−m∕d−mm‘nN’OTFssTF‘t−tσon−ryFΛormul−tσonF−ndFderσv−tσvesTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF2008RFWXbRFVZZWWW 3.9 65

415 ‘tru≤tureF−ndFst−∕σlσtyFoΛFtπeFkl—F−ndFkl—â��Fspe≤σesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1999RFWWVRFXcXbSXcY[ 3.9 65

414 prequen≤ySdependentFπyperpol−rσz−∕σlσtσesFσnFtπeF≤oupledS≤lusterFmetπoddFtπeFuerrFeΛΛe≤tFΛorF
mole≤ulesTFChemicaliPhysicsiLettersRF1995RFXYZRFbaScY 2.5 65

413 †estrσ≤tedFopenSsπellFr−rtreeâ��po≤kS∕−sedFm−nyS∕odyFpertur∕−tσonFtπeorydF’πeoryF−ndF−pplσ≤−tσonF
oΛFenerΣyF−ndFΣr−dσentF≤−l≤ul−tσonsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1992RFcaRF]]V]S]]XV 3.9 65

412 ryperΛσneF≤ouplσnΣF≤onst−ntsFoΛForΣ−nσ≤Fr−dσ≤−lsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1997RFWV]RFZV]WSZV]] 3.9 64

411 kF∕en≤πm−rkF≤oupledS≤lusterFsσnΣleRFdou∕leRF−ndFtrσpleFex≤σt−tσonFNmm‘n’OFstudyFoΛFtπeFstru≤tureF
−ndFπ−rmonσ≤Fvσ∕r−tσon−lFΛrequen≤σesFoΛFtπeFozoneFmole≤uleTFChemicaliPhysicsiLettersRF1991RFWabRFZaWSZaZ2.5 64

410 ‘mpF−ndFlo≤−lσzedFor∕σt−lsFσnFetπylenedFwlz’UmmFresultsF−ndF≤omp−rσsonFwσtπFoneSmσllσonF
≤onΛσΣur−tσonFmlTFChemicaliPhysicsiLettersRF1983RFcaRFXVcSXWZ 2.5 64

409 sn≤re−sσnΣFtπeF−pplσ≤−∕σlσtyFoΛFdensσtyFΛun≤tσon−lFtπeoryTFssTFmorrel−tσonFpotentσ−lsFΛromFtπeFr−ndomF
pπ−seF−pproxσm−tσonF−ndF∕eyondTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2012RFWY]RFVZZWV[ 3.9 63

(2012-1987)
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408 sntermedσ−teFr−mσltonσ−nFpo≤kSsp−≤eFmultσreΛeren≤eF≤oupledS≤lusterFmetπodFwσtπFΛullFtrσplesFΛorF
≤−l≤ul−tσonFoΛFex≤σt−tσonFenerΣσesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2008RFWXcRFVZZWVW 3.9 63

407 oywSmm‘n’FstudyFoΛFtπeFlowSlyσnΣFσonσz−tσonFpotentσ−lsFoΛFetπyleneRF−≤etyleneF−ndFΛorm−ldeπydeTF
ChemicaliPhysicsiLettersRF2004RFYbZRFXWVSXWZ 2.5 63

406
xâ��xF‘pσnâ��‘pσnFmouplσnΣFmonst−ntsF[XπtNW[xâ��W[xOäFk≤rossFxâ��r´•´•´•xFrydroΣenFlondsFσnFxeutr−lF
momplexesd´ F’oF–π−tFoxtentFnoesFtπeFlondσnΣF−tFtπeFxσtroΣensFsnΛluen≤eXπtxSxiTFJournaliofithei
AmericaniChemicaliSocietyRF2000RFWXXRFWVZbVSWVZbW

16.4 63

405 moupledSmlusterFwetπodsFΛorFwole≤ul−rFm−l≤ul−tσonsF1984RFWXaSW[c 62

404 sn≤re−sσnΣFtπeF−pplσ≤−∕σlσtyFoΛFnp’FsdFxonSv−rσ−tσon−lF≤orrel−tσonF≤orre≤tσonsFΛromFr−rtreeâ��po≤kFnp’F
ΛorFpredσ≤tσnΣFtr−nsσtσonFst−tesTFChemicaliPhysicsiLettersRF2012RF[XZRFWVSW[ 2.5 61

403 pσnσteS∕−sσsSsetFoptσmσzedFeΛΛe≤tσveFpotentσ−lFex≤π−nΣeSonlyFmetπodTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF
2002RFWW]RFWX]cSWXa] 3.9 61

402 k∕FσnσtσoF≤−l≤ul−tσonsFonFtπeFenerΣyFoΛF−≤tσv−tσonF−ndFtunnelσnΣFσnFtπeF−utomerσz−tσonFoΛF
≤y≤lo∕ut−dσeneTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1988RFbcRFYVVbSYVW[ 3.9 61

401 morrel−tedF≤−l≤ul−tσonsFoΛFmole≤ul−rFdyn−mσ≤Fpol−rσz−∕σlσtσesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1997RF
WVaRF]aY]S]aZa 3.9 60

400 kddσtσonF∕yFsu∕tr−≤tσonFσnF≤oupledS≤lusterFtπeorydF−Fre≤onsσder−tσonFoΛFtπeFmmF−ndFmsFσnterΛ−≤eF−ndF
tπeFnmmFπσer−r≤πyTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2006RFWX[RFXVZWV[ 3.9 60

399 ‘σnΣul−rFv−lueFde≤omposσtσonF−ppro−≤πFΛorFtπeF−pproxσm−teF≤oupledS≤lusterFmetπodTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF2003RFWWcRFaa[]Saa]X 3.9 60

398
xumerσ≤−lF≤oupledFr−rtreeâ��po≤kFstudyFoΛFtπeFtot−lFNele≤tronσ≤F−ndFnu≤le−rOFp−r−llelFpol−rσz−∕σlσtyF
−ndFπyperpol−rσz−∕σlσtyFΛorFtπeFprRFrQXRFrnQRF−ndFnQXFmole≤ulesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1986RF
bZRFZcbbSZccW

3.9 60

397 †edu≤edFz−rtσtσonσnΣFzro≤edureFσnFmonΛσΣur−tσonFsnter−≤tσonF‘tudσesTFsTFqroundF‘t−tesTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF1972RF[]RF[Z]aS[Zaa 3.9 60

396 sntermole≤ul−rFpotentσ−lFenerΣyFsurΛ−≤esFoΛFwe−klyF∕oundFdσmersF≤omputedFΛromF−∕FσnσtσoFdensσtyF
Λun≤tσon−lFtπeorydF’πeFrσΣπtF−nswerFΛorFtπeFrσΣπtFre−sonTFChemicaliPhysicsiLettersRF2005RFZV[RFZYSZb 2.5 59

395 x−tur−lFlσne−rSs≤−ledF≤oupledS≤lusterFtπeoryFwσtπFlo≤−lFtr−nsΛer−∕leFtrσpleFex≤σt−tσonsdF−pplσ≤−tσonsF
toFpeptσdesTFJournaliofiPhysicaliChemistryiARF2008RFWWXRF[ccZS]VVY 2.8 58

394 moupledS≤lusterF≤−l≤ul−tσonsFoΛFstru≤tureF−ndFvσ∕r−tσon−lFΛrequen≤σesFoΛFozonedFkreFtrσpleF
ex≤σt−tσonsFenouΣπiTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1998RFWVbRFX[WWSX[WZ 3.9 57

393 morrel−tedFstudσesFoΛFσnΛr−redFσntensσtσesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1989RFcVRFYXZWSYXZc 3.9 57

392 sn≤re−sσnΣFtπeF−pplσ≤−∕σlσtyFoΛFdensσtyFΛun≤tσon−lFtπeoryTFs”TFmonsequen≤esFoΛFσonσz−tσonSpotentσ−lF
σmprovedFex≤π−nΣeS≤orrel−tσonFpotentσ−lsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2014RFWZVRFWbk[YZ 3.9 56

391
kFmrσtσ≤−lFkssessmentFoΛFwultσreΛeren≤eSpo≤kF‘p−≤eFmm‘nF−ndFzertur∕−tσveF’πσrdSyrderF’rσplesF
kpproxσm−tσonsFΛorFzπotoele≤tronF‘pe≤tr−F−ndF…u−sσdeΣener−teFzotentσ−lFonerΣyF‘urΛ−≤esTF
AdvancesiiniQuantumiChemistryRF1999RFYZRFXaWSXcY

1.4 56

Rodney J Bartlett

12



390 ’πeFunσt−ryF≤oupledS≤lusterF−ppro−≤πF−ndFmole≤ul−rFpropertσesTFkpplσ≤−tσonsFoΛFtπeF“mmNZOFmetπodTF
ChemicaliPhysicsiLettersRF1989RFW[aRFY[cSY]] 2.5 56

389 kn−lytσ≤−lFΣr−dσentFev−lu−tσonFσnF≤oupledS≤lusterFtπeoryTFChemicaliPhysicsiLettersRF1985RFWWaRFZYYSZY] 2.5 56

388 rowF−ndFwπyF≤oupledS≤lusterFtπeoryF∕e≤−meFtπeFpreSemσnentFmetπodFσnF−nF−∕FσntoFqu−ntumF
≤πemσstryF2005RFWWcWSWXXW 55

387 ”σ∕r−tσon−lFoΛΛe≤tsFonFtπeFpâ��pF‘pσnâ��‘pσnFmouplσnΣFmonst−ntFNXπtpSpOFσnFprpSF−ndFpnpSTFJournaliofi
PhysicaliChemistryiARF2001RFWV[RFbYccSbZVX 2.8 55

386 †el−tσvσstσ≤FeΛΛe≤tsF−tFtπeF≤orrel−tedFlevelTFknF−pplσ≤−tσonFtoFσnterπ−loΣensTFChemicaliPhysicsiLettersRF
1993RFXW]RF]V]S]WX 2.5 55

385 xu≤le−rF≤ouplσnΣF≤onst−ntsFo∕t−σnedF∕yFtπeFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledF≤lusterFtπeoryTFChemicali
PhysicsiLettersRF1994RFXX[RFZb]SZcY 2.5 55

384 zotentσ−lFnonrσΣσdσtyFoΛFtπeFxyYFr−dσ≤−lTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1991RFcZRFZVbZSZVba 3.9 55

383 wultσSreΛeren≤eF≤oupledS≤lusterFmetπodsFΛorFσonσz−tσonFpotentσ−lsFwσtπFp−rtσ−lFσn≤lusσonFoΛFtrσpleF
ex≤σt−tσonsTFChemicaliPhysicsiLettersRF1989RFW]VRFXWXSXWb 2.5 55

382 wultσreΛeren≤eF≤oupledS≤lusterFmetπoddFsonσz−tσonFpotentσ−lsF−ndFex≤σt−tσonFenerΣσesFΛorFketeneF
−ndFdσ−zometπ−neTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1989RFcVRFYXWZSYXXV 3.9 55

381 †el−tσveFst−∕σlσtyFoΛF≤ytosσneFt−utomersFwσtπFtπeF≤oupledF≤lusterFmetπodF−ndFΛσrstSorderF≤orrel−tσonF
or∕σt−lsTFTheiJournaliofiPhysicaliChemistryRF1989RFcYRFZVVWSZVV[ 55

380 ’πeF…’zFΛ−mσlyFoΛF≤onsσstentFΛun≤tσon−lsF−ndFpotentσ−lsFσnFuoπnS‘π−mFdensσtyFΛun≤tσon−lFtπeoryTF
JournaliofiChemicaliPhysicsRF2016RFWZ[RFVYZWVa 3.9 55

379 k∕FσnσtσoF≤orrel−tσonFΛun≤tσon−lsFΛromFse≤ondSorderFpertur∕−tσonFtπeoryTFJournaliofiChemicaliPhysics
RF2006RFWX[RFWVZWVb 3.9 54

378 moupledS≤lusterFtπeoryFσnF−tomσ≤Fpπysσ≤sF−ndFqu−ntumF≤πemσstryTFTheoreticaiChimicaiActaRF1991RFbVRFaWSac 54

377 z−σrS≤orrel−tσonFenerΣσesFσnFsodσumFπydrσdeFwσtπFm−nyS∕odyFpertur∕−tσonFtπeoryTFPhysicaliReviewiARF
1974RFWVRFWcXaSWcYW 2.6 54

376 kn−lytσ≤FenerΣyFΣr−dσentsFΛorFtπeFtwoSdetermσn−ntF≤oupledF≤lusterFmetπodFwσtπF−pplσ≤−tσonFtoF
sσnΣletFex≤σtedFst−tesFoΛF∕ut−dσeneF−ndFozoneTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1994RFWVWRFZcY]SZcZZ 3.9 53

375 wodσΛσedFpotentσ−lsFσnFm−nyS∕odyFpertur∕−tσonFtπeoryTFPhysicaliReviewiARF1976RFWYRFWSWX 2.6 53

374 ’πeoretσ≤−lFzredσ≤tσonFoΛFXRZR]S’rσnσtroSWRYR[Strσ−zσneFN’x’kOTFkFxewRFzowerΛulRFrσΣπSonerΣyFnensσtyF
w−terσ−liTFJournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyRF1996RFWWbRFWXXZZSWXXZ[ 16.4 52

373 wultσdσmensσon−lFm−nyS∕odyFtπeorydFnσ−Σr−mm−tσ≤Fσmplement−tσonFoΛF−F≤−nonσ≤−lFv−nF”le≤kF
Λorm−lσsmTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1982RFa]RFWcYbSWcZb 3.9 52

(1982-1989)
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372 len≤πm−rkσnΣFΛorFpertur∕−tσveFtrσpleSex≤σt−tσonsFσnFooSoywSmmFmetπodsTFJournaliofiPhysicali
ChemistryiARF2013RFWWaRFX[]cSac 2.8 51

371 rσΣπlyF−≤≤ur−teFtre−tmentFoΛFele≤tronF≤orrel−tσonFσnFpolymersdF≤oupledS≤lusterF−ndFm−nyS∕odyF
pertur∕−tσonFtπeorσesTFChemicaliPhysicsiLettersRF2001RFYZ[RFZa[SZbV 2.5 51

370 ‘t−∕σlσz−tσonFoΛFtπeFzseudoSlenzeneFx]F†σnΣFwσtπFyxyΣenTFJournaliofiPhysicaliChemistryiARF2001RF
WV[RFa]cYSa]cc 2.8 51

369 monne≤tedFqu−druplesFΛorFtπeFΛrequen≤σesFoΛFyYTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1999RFWWVRFbXYYSbXY[ 3.9 51

368 ’πeFmultσSreΛeren≤eFrσl∕ertFsp−≤eF≤oupledS≤lusterFstudyFoΛFtπeFvσXFmole≤uleTFkpplσ≤−tσonFσnF−F
≤ompleteFmodelFsp−≤eTFChemicaliPhysicsiLettersRF1991RFWbXRF[WWS[Wb 2.5 51

367 kFsystem−tσ≤F≤oupledS≤lusterFσnvestσΣ−tσonFoΛFstru≤tureF−ndFvσ∕r−tσon−lFΛrequen≤σesFoΛFtπeFlowestF
ele≤tronσ≤Fst−tesFoΛFketenylFr−dσ≤−lTFChemicaliPhysicsiLettersRF1992RFWcYRF[aYS[ac 2.5 51

366 ’πeFele≤tronσ≤Fstru≤tureFoΛFtπeFΛormylFr−dσ≤−lFrmyTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1979RFaWRFY]caSYaVX 3.9 51

365 ktFwπ−tF≤π−σnFlenΣtπFdoFun∕r−n≤πedF−lk−nesFpreΛerFΛoldedF≤onΛorm−tσonsiTFJournaliofiPhysicali
ChemistryiARF2014RFWWbRFWaV]SWX 2.8 50

364 ’ow−rdsF−nFex−≤tF≤orrel−tedFor∕σt−lFtπeoryFΛorFele≤tronsTFChemicaliPhysicsiLettersRF2009RFZbZRFWSc 2.5 50

363 qener−lFspσnF−d−pt−tσonFoΛFopenSsπellF≤oupledF≤lusterFtπeoryTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1996RF
WVZRFX][XSX]]b 3.9 50

362 noesF≤πlorσneFperoxσdeFexπσ∕σtF−FstronΣFultr−vσoletF−∕sorptσonFne−rFX[VFnmiTFJournaliofiChemicali
PhysicsRF1993RFcbRFcYY[ScYYc 3.9 50

361 k∕FσnσtσoFdσre≤tFdyn−mσ≤sFstudyFoΛFyrQrmlShmlQrXyTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1997RFWV]RFYcX]SYcYY 3.9 49

360 snterpretσnΣFXπtNpRxORFWπtNrRxOF−ndFWtNpRrOFσnFtπeFπydroΣenS∕ondedFprâ��≤ollσdσneF≤omplexTFMagnetici
ResonanceiiniChemistryRF2002RFZVRFa]aSaaW 2.1 49

359 mrσtσ≤−lF≤omp−rσsonFoΛFv−rσousF≤onne≤tedFqu−drupleFex≤σt−tσonF−pproxσm−tσonsFσnFtπeF
≤oupledS≤lusterFtre−tmentFoΛF∕ondF∕re−kσnΣTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2005RFWXXRFXXZWVX 3.9 48

358 k∕FσnσtσoFnp’dFqettσnΣFtπeFrσΣπtF−nswerFΛorFtπeFrσΣπtFre−sonTFComputationaliandiTheoreticali
ChemistryRF2006RFaaWRFWSb 48

357 –π−tFz−r−metersFnetermσneFxâ��xF−ndFyâ��yFmouplσnΣFmonst−ntsFNXπt—S—OFk≤rossF—â��rQâ��—FrydroΣenF
londsiTFJournaliofiPhysicaliChemistryiARF2001RFWV[RFcYVScYZ 2.8 48

356 ’πeFn−tureFoΛFmono≤y≤lσ≤FmWVTFkFtπeoretσ≤−lFσnvestσΣ−tσonFusσnΣF≤oupledS≤lusterFmetπodsTFChemicali
PhysicsiLettersRF1992RFWcVRFWcSXZ 2.5 48

355 ’rσpleF−ndFqu−drupleFex≤σt−tσonF≤ontrσ∕utσonsFtoFtπeF∕σndσnΣFσnFleF≤lustersdFm−lσ∕r−tσonF≤−l≤ul−tσonsF
onFleYTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1990RFcYRFbba[SbbbV 3.9 48
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354 wultσreΛeren≤eFnou∕leFole≤tronFktt−≤πedFmoupledFmlusterFwetπodFwσtπFpullFsn≤lusσonFoΛFtπeF
monne≤tedF’rσpleFox≤σt−tσonsdFw†SnkSmm‘n’TFJournaliofiChemicaliTheoryiandiComputationRF2011RFaRFYVbbSc]6.4 47

353 ynFtπeFoxσsten≤eFoΛFlr[TFJournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyRF1995RFWWaRFbX[SbX] 16.4 47

352 ’πσrdSorderFwlz’FΣr−dσentsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1985RFbXRFZYacSZYbV 3.9 47

351 ‘oΛtw−reFdesσΣnFoΛFkmo‘FsssFwσtπFtπeFsuperFσnstru≤tσonF−r≤πσte≤tureTFWileyiInterdisciplinaryiReviews:i
ComputationaliMoleculariScienceRF2011RFWRFbc[ScVW 7.9 46

350 moupledF≤lusterF≤−l≤ul−tσonsFwσtπFnumerσ≤−lFor∕σt−lsFΛorFex≤σtedFst−tesFoΛFpol−rF−nσonsTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF1985RFbYRF]X]bS]XaZ 3.9 46

349
w−nyS∕odyFpertur∕−tσonFtπeoryFele≤tronσ≤Fstru≤tureF≤−l≤ul−tσonsFΛorFtπeFmetπoxyFr−dσ≤−lTFsTF
netermσn−tσonFoΛFt−πnâ��’ellerFenerΣyFsurΛ−≤esRFspσnâ��or∕σtFsplσttσnΣRF−ndFZeem−nFeΛΛe≤tTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF1982RFa]RFZWZZSZW[]

3.9 46

348 vowSlyσnΣFele≤tronσ≤Fst−tesFoΛFuns−tur−tedF≤−r∕enesTFmomp−rσsonFwσtπFmetπyleneTFJournaliofithei
AmericaniChemicaliSocietyRF1978RFWVVRF]cYVS]cY] 16.4 45

347 ’πeFâ��t−σloredâ��Fmm‘nN’OFdes≤rσptσonFoΛFtπeF−utomerσz−tσonFoΛF≤y≤lo∕ut−dσeneTFChemicaliPhysicsiLetters
RF2011RF[VWRFW]]SWaW 2.5 44

346
W[xRW[xFspσnâ��spσnF≤ouplσnΣF≤onst−ntsF−≤rossFxâ��râ��xF−ndFxâ��rQâ��xFπydroΣenF∕ondsdF≤−nF
≤ouplσnΣF≤onst−ntsFprovσdeFrelσ−∕leFestσm−tesFoΛFxâ��xFdσst−n≤esFσnF∕σomole≤ulesiTFMagnetici
ResonanceiiniChemistryRF2001RFYcRF‘WVcS‘WWZ

2.1 44

345 oqu−tσonSoΛSmotσonF≤oupledS≤lusterF≤−l≤ul−tσonsFoΛFex≤σt−tσonFenerΣσesTF’πeF≤π−llenΣeFoΛFozoneTF
SpectrochimicaiActaiyiPartiA:iMoleculariandiBiomoleculariSpectroscopyRF1999RF[[RFZc[S[Va 4.4 44

344 †edu≤edFp−rtσtσonσnΣFpro≤edureFσnF≤onΛσΣur−tσonFσnter−≤tσonFstudσesTFssTFox≤σtedFst−tesTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF1973RF[cRFXVYXSXVZX 3.9 44

343 kn−lytσ≤−lFov−lu−tσonFoΛFqr−dσentsFσnFmoupledSmlusterF−ndFw−nySlodyFzertur∕−tσonF’πeoryF1986RFY[S]W 44

342 len≤πm−rkF‘tudyFoΛFssotropσ≤FryperΛσneFmouplσnΣFmonst−ntsFΛorFrydroΣendFFsnΛluen≤eFoΛFqeometryRF
morrel−tσonFwetπodRF−ndFl−sσsF‘etTFJournaliofiPhysicaliChemistryiARF2003RFWVaRF]][]S]]]a 2.8 43

341 qeometryF−ndFπ−rmonσ≤FΛrequen≤yFoΛFxXFwσtπF≤oupledF≤lusterFmetπodsFtπ−tFσn≤ludeF≤onne≤tedF
qu−drupleFex≤σt−tσonsTFChemicaliPhysicsiLettersRF1999RFYVXRFXc[SYVW 2.5 43

340 zerΛorm−n≤eFoΛFsσnΣleSreΛeren≤eF≤oupledS≤lusterFmetπodsFΛorFqu−sσdeΣener−teFpro∕lemsdF’πeFrZF
modelTFTheoreticaiChimicaiActaRF1991RFbVRFYXWSYYZ 43

339 w−nyS∕odyFpertur∕−tσonFtπeoryF−pplσedFtoFπydroΣenFΛluorσdeTFChemicaliPhysicsiLettersRF1974RFXcRFWccSXVY2.5 43

338
ynFtπeFsσnΣletâ��trσpletFsep−r−tσonFσnFmetπylenedFkF≤rσtσ≤−lF≤omp−rσsonFoΛFsσnΣleSFversusF
twoSdetermσn−ntFNΣener−lσzedFv−len≤eF∕ondOF≤oupledF≤lusterFtπeoryTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF
1995RFWVXRFaWW]SaWXY

3.9 42

337 noFst−∕leFσsomersFoΛFxYrYFexσstiTFJournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyRF1988RFWWVRFYZY[SYZZ] 16.4 42
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336 xu≤le−rFspσnâ��spσnF≤ouplσnΣF≤onst−ntsFev−lu−tedFusσnΣFm−nyF∕odyFmetπodsTFJournaliofiChemicali
PhysicsRF1986RFb[RFYcZ[SYcZc 3.9 42

335 ynFtπeFunσmole≤ul−rFre−≤tσonsFoΛFmrYyF−ndFmrXyrTFChemicaliPhysicsiLettersRF1982RFbaRFYWWSYWZ 2.5 42

334 morrel−tedFzredσ≤tσonFoΛFtπeFzπotoele≤tronF‘pe≤trumFoΛFzolyetπylenedFoxpl−n−tσonFoΛF—z‘F−ndF“z‘F
we−surementsTFPhysicaliReviewiLettersRF1996RFaaRFY]]cSY]aX 7.4 41

333 ’πeFequσlσ∕rσumFstru≤tureF−ndFπ−rmonσ≤Fvσ∕r−tσon−lFΛrequen≤σesFoΛFozonedFmoupledF≤lusterFresultsF
σn≤ludσnΣFtrσpleFex≤σt−tσonsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1989RFcWRFWcZ[SWcZa 3.9 41

332 ole≤tronF≤orrel−tσonFstudσesFoΛF‘σmXTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1986RFb[RFWaVWSWaVY 3.9 41

331 ssomersFoΛF‘σXmXdF−nFwlz’FstudyTFComputationaliandiTheoreticaliChemistryRF1986RFWY[RFZXYSZXb 41

330 ’πeFunσmole≤ul−rFσsomerσz−tσonFoΛFmetπylFσso≤y−nσdeFtoFmetπylF≤y−nσdeFN−≤etonσtrσleOTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF1978RF]cRF[Yb]S[YcX 3.9 41

329 wultσSreΛeren≤eFpo≤kFsp−≤eF≤oupledS≤lusterFmetπodFσnFtπeFσntermedσ−teFr−mσltonσ−nFΛormul−tσonF
ΛorFpotentσ−lFenerΣyFsurΛ−≤esTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2011RFWY[RFVZZWXW 3.9 40

328 kF≤oupledF≤lusterFstudyFoΛFtπeFele≤tronσ≤Fspe≤tros≤opyF−ndFpπoto≤πemσstryFoΛFmrNmyO]TFPhysicali
ChemistryiChemicaliPhysicsRF2007RFcRF]WW[SXX 3.6 40

327 ’ow−rdFtπeFlσmσtsFoΛFpredσ≤tσveFele≤tronσ≤Fstru≤tureFtπeorydFmonne≤tedFqu−drupleFex≤σt−tσonsFΛorF
l−rΣeF∕−sσsFsetF≤−l≤ul−tσonsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2001RFWWZRF]cX 3.9 40

326 w−nyS∕odyFpertur∕−tσonFtπeoryF−pplσedFtoFele≤tronFp−σrF≤orrel−tσonFenerΣσesTFssTFmlosedSsπellF
se≤ondSrowFdσ−tomσ≤FπydrσdesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1976RF]ZRFZ[abSZ[b] 3.9 40

325 k∕FσnσtσoFnp’F−ndFσtsFroleFσnFele≤tronσ≤Fstru≤tureFtπeoryTFMoleculariPhysicsRF2010RFWVbRFYXccSYYWW 1.7 39

324
len≤πm−rkF≤−l≤ul−tσonsFoΛFtπeFpo≤kSsp−≤eF≤oupledF≤lusterFsσnΣleRFdou∕leRFtrσpleFex≤σt−tσonFmetπodF
σnFtπeFσntermedσ−teFr−mσltonσ−nFΛormul−tσonFΛorFele≤tronσ≤Fex≤σt−tσonFenerΣσesTFChemicaliPhysicsi
LettersRF2008RFZ[aRFX]aSXaV

2.5 39

323 vo≤−lσzedF≤orrel−tσonFtre−tmentFusσnΣFn−tur−lF∕ondFor∕σt−lsTFChemicaliPhysicsiLettersRF2003RFY]aRFbVSbc 2.5 39

322 r−rmonσ≤Fvσ∕r−tσon−lFΛrequen≤σesF−ndFσnΛr−redFσntensσtσesFΛromF−n−lytσ≤FΛourtπSorderFm−nyS∕odyF
pertur∕−tσonFtπeoryFΣr−dσentsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1991RFcZRFZVZSZWY 3.9 39

321 ’πeoretσ≤−lFtre−tmentFoΛFmultσpleFsσteFre−≤tσvσtyFσnFl−rΣeFmole≤ulesTFChemicaliPhysicsiLettersRF1975RF
YVRFZZWSZZa 2.5 39

320 ”σ∕r−tσon−lF−ndFole≤tronσ≤F‘pe≤tros≤opyFoΛFtπeFpluoreneFm−tσonTFJournaliofiPhysicaliChemistryiARF
2002RFWV]RF]YSaY 2.8 38

319 ’πeFtwoSdetermσn−ntF≤oupledS≤lusterFmetπodFΛorFele≤trσ≤FpropertσesFoΛFex≤σtedFele≤tronσ≤Fst−tesdF
’πeFlowestFWlWF−ndFYlWFst−tesFoΛFtπeFw−terFmole≤uleTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1993RFccRFacVaSacW[ 3.9 38
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318 kF≤oupledS≤lusterFstudyFoΛFσnversσonFsymmetryF∕re−kσnΣFσnFtπeFpQXFmole≤ul−rFσonTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF1991RFc[RF]][XS]][a 3.9 38

317 po≤kFsp−≤eFmultσSreΛeren≤eF≤oupledS≤lusterFstudyFoΛFex≤σt−tσonFenerΣσesF−ndFdσpoleFos≤σll−torF
strenΣtπsFoΛFozoneTFChemicaliPhysicsiLettersRF1992RFWcYRFYaYSYac 2.5 38

316 prequen≤yFdependentFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledF≤lusterFπyperpol−rσz−∕σlσtσesdF†esolutσonFoΛFtπeF
dσs≤rep−n≤yF∕etweenFtπeoryF−ndFexperσmentFΛorFrpiTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1997RFWVaRFWVbXYSWVbX]3.9 37

315 kn−lytσ≤F†yrpâ��wlz’NXOFse≤ondFderσv−tσvesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1992RFcaRFabX[SabXb 3.9 37

314 k≤≤ur−teFnumerσ≤−lFor∕σt−lFwlz’UmmFstudyFoΛFtπeFele≤tronF−ΛΛσnσtyFoΛFΛluorσneF−ndFtπeFdσsso≤σ−tσonF
enerΣyFoΛFπydroΣenFΛluorσdeTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1986RFbZRF]bYaS]bYc 3.9 37

313 nσre≤tFdetermσn−tσonFoΛFtπeFrot−tσon−lF∕−rrσerFσnFetπ−neFusσnΣFpertur∕−tσonFtπeoryTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF1976RF]ZRFXXW]SXXX[ 3.9 37

312 zotentσ−lFenerΣyF≤urvesFvσ−Fdou∕leFele≤tronS−tt−≤πmentF≤−l≤ul−tσonsdFdσsso≤σ−tσonFoΛF−lk−lσFmet−lF
dσmersTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2013RFWYbRFWcZWVY 3.9 36

311 momp−rσnΣF−∕FσnσtσoFdensσtySΛun≤tσon−lF−ndFw−veFΛun≤tσonFtπeorσesdFtπeFσmp−≤tFoΛF≤orrel−tσonFonFtπeF
ele≤tronσ≤FdensσtyF−ndFtπeFroleFoΛFtπeF≤orrel−tσonFpotentσ−lTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2011RFWY[RFWWZWWW3.9 36

310 ”−len≤eF−ndFex≤σtedFdσpoleS∕oundFst−tesFoΛFpol−rFdσ−tomσ≤F−nσonsdFvσrâ��RFvσpâ��RFvσmlâ��RFx−râ��RFx−pâ��RF
x−mlâ��RFleyâ��RF−ndFwΣyâ��TFChemicaliPhysicsiLettersRF1997RFXa]RFWYSWc 2.5 36

309 kpproxσm−teFsn≤lusσonFoΛFtπeF−ndFyper−torsFσnFtπeFoqu−tσonSoΛSmotσonFmoupledS≤lusterFwetπodTF
AdvancesiiniQuantumiChemistryRF2004RFZaRFXVcSXXX 1.4 36

308 ZπtNYWzâ��YWzOFmouplσnΣFmonst−ntsFtπrouΣπFxâ��rQâ��xFrydroΣenFlondsd´ FkFmomp−rsσonFoΛFmomputedF
−∕FsnσtσoF−ndFoxperσment−lFn−t−TFJournaliofiPhysicaliChemistryiARF2000RFWVZRFaW][SaW]] 2.8 36

307 vowSlyσnΣFσsomersFoΛFtπeF≤πlorσneFoxσdeFdσmerdF−Ftπeoretσ≤−lFstudyTFTheiJournaliofiPhysicaliChemistry
RF1991RFc[RFXWVaSXWWV 36

306 wultσreΛeren≤eFm−nyS∕odyFpertur∕−tσonFtπeoryTFInternationaliJournaliofiQuantumiChemistryRF1988RF
YZRFYbYSZV[ 2.1 36

305 porm−ldeπydedFole≤tronσ≤Fstru≤tureF≤−l≤ul−tσonsFΛorFtπeF‘VF−ndF’WFst−tesTFJournaliofiChemicali
PhysicsRF1981RFa[RFbYZSbZX 3.9 36

304 w−nyS∕odyFeΛΛe≤tsFσnFtπeF—Wˇ�QFst−tesFoΛFtπeFπydroΣenFΛluorσdeRFlσtπσumFΛluorσdeF−ndF∕oronFΛluorσdeF
mole≤ulesTFMoleculariPhysicsRF1977RFYYRFWWaaSWWcY 1.7 36

303 len≤πm−rkFstudσesFonFtπeF∕uσldσnΣF∕lo≤ksFoΛFnxkTFYTF–−tsonSmrσ≤kF−ndFst−≤kedF∕−seFp−σrsTFJournali
ofiPhysicaliChemistryiARF2013RFWWaRFYWZcS[a 2.8 35

302 ‘pσnSΛreeFσntermedσ−teFr−mσltonσ−nFpo≤kFsp−≤eF≤oupledS≤lusterFtπeoryFwσtπFΛullFσn≤lusσonFoΛFtrσpleF
ex≤σt−tσonsFΛorFrestrσ≤tedFr−rtreeFpo≤kF∕−sedFtrσpletFst−tesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2008RFWXcRFXZZWWW3.9 35

301 k∕FσnσtσoFstudyFΛorFtπeFlowSlyσnΣFele≤tronσ≤Fst−tesFoΛFklYF−ndFklYâ��dF’πeFpπotoele≤tronFspe≤tros≤opyF
oΛFklYâ��TFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1998RFWVcRFWYYZSWYZX 3.9 35

(1998-1991)
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300 xewF−lΣorσtπmFΛorFπσΣπSorderFtσmeSdependentFπ−rtreeâ��Λo≤kFtπeoryFΛorFnonlσne−rFoptσ≤−lFpropertσesTF
InternationaliJournaliofiQuantumiChemistryRF1992RFZYRFWWcSWYZ 2.1 35

299
pσrstF≤−l≤ul−tσonsFoΛFW[xSW[xFtFv−luesF−ndFnewF≤−l≤ul−tσonsFoΛF≤πemσ≤−lFsπσΛtsFΛorFπσΣπFnσtroΣenF
systemsdF−F≤ommentFonFtπeFlonΣFse−r≤πFΛorFrx[F−ndFσtsFpent−zoleF−nσonTFJournaliofiPhysicali
ChemistryiARF2009RFWWYRFYWcaSXVW

2.8 34

298 k∕FσnσtσoFdensσtyFΛun≤tσon−lFtπeoryF−pplσedFtoFqu−sσdeΣener−teFpro∕lemsTFJournaliofiChemicali
PhysicsRF2007RFWXaRFW[ZWWW 3.9 34

297 neΛorm−tσonF−ndFpr−≤tureFoΛF−F‘σyXFx−norodTFMoleculariSimulationRF2003RFXcRF]aWS]a] 2 34

296 sndependentFp−rtσ≤leFtπeoryFwσtπFele≤tronF≤orrel−tσonTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2004RFWXVRFbYc[SZVZ 3.9 34

295 ’woSlondFWcpâ��W[xF‘pσnâ��‘pσnFmouplσnΣFmonst−ntsFNXπtpSxOF−≤rossFpâ��r´•´•´•xFrydroΣenFlondsTFJournali
ofiPhysicaliChemistryiARF2003RFWVaRFYWXWSYWX[ 2.8 34

294 ’[Foper−torFσnF≤oupledF≤lusterF≤−l≤ul−tσonsTFChemicaliPhysicsiLettersRF2000RFYXVRF[ZXS[Zb 2.5 34

293 qr−dσentsFΛorFtπeFp−rtσtσonedFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledS≤lusterFmetπodTFJournaliofiChemicali
PhysicsRF1999RFWWVRF]XSaW 3.9 34

292 ’rσpleFex≤σt−tσonsFσnF≤oupledS≤lusterFtπeorydFonerΣσesF−ndF−n−lytσ≤−lFderσv−tσvesTFInternationali
JournaliofiQuantumiChemistryRF1993RFZbRF[WS]] 2.1 34

291 qr−dσentsFΛorFtπeFsσmσl−rσtyFtr−nsΛormedFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledS≤lusterFmetπodTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF1999RFWWWRF[bS]Z 3.9 33

290 kF≤oupledS≤lusterF−ndFwlz’FstudyFoΛFlXr]F−ndFlrYTFChemicaliPhysicsiLettersRF1987RFWYbRF[X[S[YV 2.5 33

289 ox≤σtedFst−teFele≤tronF−ΛΛσnσtσesFoΛFx−pRFvσmlRF−ndFx−mlTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1988RFbbRFYWYSYW] 3.9 33

288 ‘σnΣletStrσpletFenerΣyFΣ−pFσnFmetπyleneFusσnΣFm−nyS∕odyFmetπodsTFChemicaliPhysicsiLettersRF1985RF
WWYRFXaWSXaZ 2.5 33

287 mπ−rΣeStr−nsΛerFsep−r−∕σlσtyF−ndFsσzeSextensσvσtyFσnFtπeFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledF≤lusterF
metπoddFoywSmmxTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2011RFWYZRFVYZWV] 3.9 32

286 momput−tσon−lFdesσΣnFoΛF‘σâ��‘σyXFσnterΛ−≤esdF‘tressF−ndFstr−σnFonFtπeF−tomσ≤Fs≤−leTFPhysicaliReviewiBRF
2006RFaYRF 3.3 32

285 †e−≤tσonFoΛF∕oronF−tomsFwσtπF≤−r∕onFdσoxσdedFm−trσxF−ndF−∕FσnσtσoF≤−l≤ul−tedFσnΛr−redFspe≤tr−FoΛF
ylmyTFTheiJournaliofiPhysicaliChemistryRF1993RFcaRFY[VVSY[VY 32

284 snter≤onversσonFoΛFdσ∕or−neFNZOFσsomersTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1992RFcaRFWXWWSWXW] 3.9 32

283 kF≤oupledS≤lusterFstudyFoΛFtπeFΣroundFst−teFoΛFmQYTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1991RFcZRFZYXVSZYXa 3.9 32
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282 len≤πm−rkFstudσesFonFtπeF∕uσldσnΣF∕lo≤ksFoΛFnxkTFXTFoΛΛe≤tFoΛF∕σoloΣσ≤−lFenvσronmentFonFtπeF
ele≤tronσ≤Fex≤σt−tσonFspe≤trumFoΛFnu≤leo∕−sesTFJournaliofiPhysicaliChemistryiARF2012RFWW]RFbb[WS]V 2.8 31

281 sn≤re−sσnΣFtπeF−pplσ≤−∕σlσtyFoΛFdensσtyFΛun≤tσon−lFtπeoryTFsssTFnoF≤onsσstentFuoπnS‘π−mFdensσtyF
Λun≤tσon−lFmetπodsFexσstiTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2012RFWYaRFWYZWVX 3.9 31

280 k∕FσnσtσoFstudyFoΛF≤πemσ≤−lFspe≤σesFσnFtπeFlmlYFpl−sm−dF‘tru≤tureRFspe≤tr−RF−ndFde≤omposσtσonFp−tπsTF
JournaliofiChemicaliPhysicsRF1997RFWV]RFZ]VZSZ]Wa 3.9 31

279 ‘σxtπSorderFenerΣyF≤orre≤tσonsFwσtπF≤onverΣedF≤oupledF≤lusterFsσnΣlesF−ndFdou∕lesF−mplσtudesTF
JournaliofiChemicaliPhysicsRF1998RFWVbRF[X[[S[X]Z 3.9 31

278 wodσΛσedFpotentσ−lsFσnFm−nyS∕odyFpertur∕−tσonFtπeorydF’πreeS∕odyF−ndFΛourS∕odyF≤ontrσ∕utσonsTF
PhysicaliReviewiARF1977RFW]RFZaaSZbY 2.6 31

277
’ow−rdF−F≤omput−tσon−lFdes≤rσptσonFoΛFnσtrσleFπydr−t−sedFstudσesFoΛFtπeFΣroundFst−teF∕ondσnΣF−ndF
spσnSdependentFenerΣetσ≤sFoΛFmononu≤le−rRFnonSπemeFpeNsssOF≤omplexesTFInorganiciChemistryRF2004RF
ZYRFZ[bSaX

5.1 30

276 ole≤trσ≤Fqu−drupoleFmomentsF−ndFele≤tronF−ΛΛσnσtσesFoΛF−tomsFΛromFrFtoFmldF−F≤oupledS≤lusterFstudyTF
ChemicaliPhysicsiLettersRF1998RFXcWRF[ZaS[[X 2.5 29

275 ole≤tronF≤orrel−tσonFσnF−rtσΛσ≤σ−lF−tomsTFChemicaliPhysicsiLettersRF2001RFYYaRFWYbSWZX 2.5 29

274 NYπOtNNW[OxSNYWOzOFspσnSspσnF≤ouplσnΣF≤onst−ntsF−≤rossFx[∕ondärTTTTy[∕ondäzFπydroΣenF∕ondsTF
JournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyRF2002RFWXZRF]YcYSa 16.4 29

273 “nr−velσnΣFtπeFmysterσesFoΛFmet−st−∕leFyZPTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1999RFWWVRF]Vc[S]Vcb 3.9 29

272 ’ow−rdsFnumerσ≤−lFsolutσonsFoΛFtπeF‘≤πrˆ¶dσnΣerFequ−tσonFΛorFdσ−tomσ≤Fmole≤ulesTFPhysicaliReviewi
LettersRF1985RF[ZRFZX]SZXc 7.4 29

271 †n—FΣeometrσesRFex≤σtedFst−tesRF−ndFrevσsedFenerΣyForderσnΣFoΛF≤onΛormersFvσ−FwzXF−ndFmm‘nN’OF
metπodoloΣσesdFσnsσΣπtsFσntoFde≤omposσtσonFme≤π−nσsmTFJournaliofiPhysicaliChemistryiARF2011RFWW[RFbbZScV2.8 28

270 morrel−tσonFenerΣyFσnFvσrRFlrRF−ndFrpFwσtπFm−nyS∕odyFpertur∕−tσonFtπeoryFusσnΣFsl−terStypeF−tomσ≤F
or∕σt−lsTFInternationaliJournaliofiQuantumiChemistryRF2009RFbRFXaWSXa] 2.1 28

269 qroundFst−teFpotentσ−lFenerΣyFsurΛ−≤esF−ndF∕oundFst−tesFoΛFwSreFdσmersFNwgmuRkΣRkuOdF−F
tπeoretσ≤−lFσnvestσΣ−tσonTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2008RFWXcRFXVZYVa 3.9 28

268 yneSlondFNWdtrSrOF−ndF’πreeSlondFNYdt—SwOF‘pσnâ��‘pσnFmouplσnΣFmonst−ntsFk≤rossF—â��r´•´•´•râ��wF
nσπydroΣenFlondsTFJournaliofiPhysicaliChemistryiARF2002RFWV]RFcYYWScYYa 2.8 28

267 w−nyS∕odyFqreenâ��sSΛun≤tσonF≤−l≤ul−tσonsFonFtπeFele≤tronσ≤Fex≤σtedFst−tesFoΛFextendedFsystemsTF
JournaliofiChemicaliPhysicsRF2000RFWWXRFaYYcSaYZZ 3.9 28

266 olσmσn−tσonFoΛFmoulom∕σ≤FσnΛσnσtσesFtπrouΣπFtr−nsΛorm−tσonFoΛFtπeFr−mσltonσ−nTFJournaliofiChemicali
PhysicsRF1998RFWVcRFbXYXSbXZV 3.9 28

265 ’πeFele≤tronσ≤F−∕sorptσonFspe≤tr−FoΛFmliyimlF−ndFmlimliyTFknF−∕FσnσtσoFoywSmm‘nN’OFσnvestσΣ−tσonTF
ChemicaliPhysicsiLettersRF1995RFXZ]RF[ZWS[Z[ 2.5 28
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264 monverΣen≤eFpropertσesFoΛFmultσreΛeren≤eFm−nyS∕odyFpertur∕−tσonFtπeoryTFPhysicaliReviewiARF1990
RFZWRFZaWWSZaXV 2.6 28

263 zol−rσz−∕σlσtyFoΛFyrâ��TFChemicaliPhysicsiLettersRF1988RFWZYRFcWSc] 2.5 28

262 ’πeFpowerFoΛFex−≤tF≤ondσtσonsFσnFele≤tronσ≤Fstru≤tureFtπeoryTFChemicaliPhysicsiLettersRF2017RF]]cRF[ZSaV 2.5 27

261 knF−∕FσnσtσoFstudyFoΛFtπeFNrXyOXVrQF−ndFNrXyOXWrQFw−terF≤lustersTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF
2009RFWYWRFWVZYWY 3.9 27

260 kdσ−∕−tσ≤Fele≤tronF−ΛΛσnσtσesFoΛFzp[F−ndF‘p]dF−F≤oupledS≤lusterFstudyF[F]TFMoleculariPhysicsRF1998RFcZRFWXWSWX[1.7 27

259 kF≤oupledS≤lusterFstudyFoΛFtπeFpπotoele≤tronFspe≤tr−FoΛFmâ��ZTFChemicaliPhysicsiLettersRF1991RFWabRFX[cSX][2.5 27

258 ”eryF−≤≤ur−teF≤orrel−tedF≤−l≤ul−tσonsFonFdσ−tomσ≤Fmole≤ulesFwσtπFnumerσ≤−lFor∕σt−lsdF’πeFπydroΣenF
ΛluorσdeFmole≤uleTFPhysicaliReviewiARF1988RFYaRFWS[ 2.6 27

257 ox≤σtedFst−tesFΛromFmodσΛσedF≤oupledF≤lusterFmetπodsdFkreFtπeyF−nyF∕etterFtπ−nFoywFmm‘niTF
JournaliofiChemicaliPhysicsRF2017RFWZ]RFWZZWVZ 3.9 26

256 morrel−tedFvσ∕r−tσon−lFΛrequen≤σesFoΛFpolymersdFwlz’NXOFΛorF−llStr−nsFpolymetπσneσmσneTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF1998RFWVbRFYVWSYVa 3.9 26

255 ’πermodyn−mσ≤−lFst−∕σlσtyFoΛFmrYyxyF−ndFmrYyxyâ��dFkF≤oupledS≤lusterF−ndF
r−rtreeâ��po≤kSdensσtySΛun≤tσon−lStπeoryFstudyTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1999RFWWVRFZVYSZWW 3.9 26

254
moupledSmlusterFsσnΣlesRFdou∕lesRF−ndFtrσplesF≤−l≤ul−tσonsFwσtπFπ−rtreeâ��Λo≤kF−ndF∕rue≤knerFor∕σt−lF
reΛeren≤eFdetermσn−ntsdFkF≤omp−r−tσveFstudyTFInternationaliJournaliofiQuantumiChemistryRF1994RF
[XRFWc[SXVY

2.1 26

253 klkylFr−dσ≤−lFdσspl−≤ementFre−≤tσonsF−tFsulΛurdFonFtπeFquestσonFoΛFσntermedσ−≤yFσnF−lkylsulΛur−nylF
r−dσ≤−lsTFJournaliofiOrganiciChemistryRF1992RF[aRFaaaSaab 4.2 26

252 ’πeFΣener−lFmodelFsp−≤eFeΛΛe≤tσveFr−mσltonσ−nFσnForderSΛorSorderFexp−nsσonTFJournaliofiChemicali
PhysicsRF1989RFcWRFZbVVSZbVb 3.9 26

251 ”ertσ≤−lFv−len≤eFσonσz−tσonFpotentσ−lF∕en≤πm−rksFΛromFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledF≤lusterFtπeoryF
−ndF…’zFΛun≤tσon−lsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2019RFW[VRFVaZWVb 3.9 25

250 z−r−llelFσmplement−tσonFoΛFtπeFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledS≤lusterFsσnΣlesF−ndFdou∕lesFmetπodF
−ndF−pplσ≤−tσonFΛorFr−dσ≤−lF−ddu≤tsFoΛF≤ytosσneTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2009RFWYVRFWXZWXX 3.9 25

249
kddσtσonF∕yFsu∕tr−≤tσonFσnF≤oupledF≤lusterFtπeoryTFssTFoqu−tσonSoΛSmotσonF≤oupledF≤lusterFmetπodF
ΛorFex≤σtedRFσonσzedRF−ndFele≤tronS−tt−≤πedFst−tesF∕−sedFonFtπeFnmmFΣroundFst−teFw−veFΛun≤tσonTF
JournaliofiChemicaliPhysicsRF2007RFWXaRFVXZWV]

3.9 25

248 monne≤tσonsF∕etweenFse≤ondSorderFqˆ¶rlσnΣâ��vevyF−ndFm−nyS∕odyFpertur∕−tσonF−ppro−≤πesFσnF
densσtyFΛun≤tσon−lFtπeoryTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2003RFWWbRFZ]WSZaV 3.9 25

247 kFnewF−ppro−≤πFtoFtπeFpro∕lemFoΛFnonσter−tσveF≤orre≤tσonsFwσtπσnFtπeF≤oupledS≤lusterFΛr−meworkTF
JournaliofiChemicaliPhysicsRF2001RFWW[RF[VS]W 3.9 25
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246 l−seFzropertσesFoΛFrXmyFσnFtπeFox≤σtedFWnShˇ�PF‘t−teTFJournaliofiPhysicaliChemistryiARF1998RFWVXRF[WXZS[WXa2.8 25

245 monverΣen≤eFoΛFtπeF≤oupledS≤lusterFsσnΣlesRFdou∕lesF−ndFtrσplesFmetπodTFChemicaliPhysicsiLettersRF
1988RFWZ[RF[ZbS[[Z 2.5 25

244 rowFqu−ntσt−tσveFσsFtπeF≤on≤eptFoΛFm−xσmumFoverl−piTFTheoreticaiChimicaiActaRF1971RFXWRFXW[SXYZ 25

243 moupledF≤lusterFΣeometrσesF−ndFenerΣσesFoΛFmXVF≤−r∕onF≤lusterFσsomersFâ��FkFnewF∕en≤πm−rkFstudyTF
ChemicaliPhysicsiLettersRF2015RF]XcRFa]SbV 2.5 24

242 knF−d−ptσveF≤oupledS≤lusterFtπeorydFjmmF−ppro−≤πTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2010RFWYYRFXZZWWX 3.9 24

241 ‘σnΣul−rFv−lueFde≤omposσtσonF−pplσedFtoFtπeF≤ompressσonFoΛF’YF−mplσtudeFΛorFtπeF≤oupledF≤lusterF
metπodTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2004RFWXWRFWXV]SWY 3.9 24

240 ”ertσ≤−lFσonσz−tσonFpotentσ−lsFoΛFetπylenedFtπeFrσΣπtF−nswerFΛorFtπeFrσΣπtFre−soniTFMoleculariPhysicsRF
2002RFWVVRFbY[SbZX 1.7 24

239 ynFtπeF−≤≤ur−≤yFoΛFmole≤ul−rFpropertσesF∕yF≤oupledS≤lusterFmetπodsFΛorFsomeFdσΛΛσ≤ultFex−mplesdF
yxyΣenF−tomRFσronF−tomRF−ndF≤y−noFr−dσ≤−lTFInternationaliJournaliofiQuantumiChemistryRF1994RF[XRFXWWSXX[2.1 24

238 moupledS≤lusterFmetπodsF≤orre≤tFtπrouΣπFsσxtπForderTFChemicaliPhysicsiLettersRF1993RFXV]RF[aZS[bY 2.5 24

237 ole≤tronFprop−Σ−torFtπeoryFwσtπFtπeFΣroundFst−teF≤orrel−tedF∕yFtπeF≤oupledS≤lusterFmetπodTF
InternationaliJournaliofiQuantumiChemistryRF1993RFZbRF]aSbV 2.1 24

236 kFtπeoretσ≤−lFstudyFoΛFtπeFπ−rmonσ≤Fvσ∕r−tσon−lFΛrequen≤σesF−ndFσnΛr−redFσntensσtσesFoΛF
—mrXmrX‘mrXmrX—F−ndF—mrXmrX‘rFN—FgFrRFmlOTFTheiJournaliofiPhysicaliChemistryRF1989RFcYRF[aaS[bb 24

235 kF≤oupledS≤lusterFmetπodFtπ−tFσn≤ludesF≤onne≤tedFqu−drupleFex≤σt−tσonsTFJournaliofiChemicali
PhysicsRF1989RFcVRFYYccSYZVV 3.9 24

234 kFm−nyS∕odyFpertur∕−tσonFtπeoryF−ndF≤oupledF≤lusterFstudyFoΛFtπeFw−terFdσmerTFInternationali
JournaliofiQuantumiChemistryRF1986RFYVRFZYaSZZY 2.1 24

233 ’πeFpotentσ−lFenerΣyF≤urveFΛorFtπeF—FW˛£ΣQFst−teFoΛFwΣXF≤−l≤ul−tedFwσtπF≤oupledFp−σrFm−nyFele≤tronF
tπeoryTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1979RFaWRF[ZbS[[V 3.9 24

232 kutom−tσ≤FΣener−tσonFoΛFre−≤tσonFenerΣyFd−t−∕−sesFΛromFπσΣπlyF−≤≤ur−teF−tomσz−tσonFenerΣyF
∕en≤πm−rkFsetsTFPhysicaliChemistryiChemicaliPhysicsRF2017RFWcRFcacbScbV[ 3.6 23

231 †el−xedF−≤tσveFsp−≤edFΛσxσnΣFt−σloredSmmFwσtπFπσΣπForderF≤oupledF≤lusterTFsTFJournaliofiChemicali
PhysicsRF2012RFWYaRFXWZWVY 3.9 23

230 smprovσnΣFuponFmm‘nN’…NΛOOFΛorFpotentσ−lFenerΣyFsurΛ−≤esdF˛�mm‘nN’…NΛOOFmodelsTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF2010RFWYYRFWVZWVX 3.9 23

229 kFqu−ntumF≤πemσ≤−lFme≤π−nσsmFΛorFtπeFw−terSσnσtσ−tedFde≤omposσtσonFoΛFsσlσ≤−TFComputationali
MaterialsiScienceRF2003RFXaRFWVXSWVb 3.2 23
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228 ox−≤tSex≤π−nΣeFtσmeSdependentFdensσtySΛun≤tσon−lFtπeoryFΛorFst−tσ≤F−ndFdyn−mσ≤Fpol−rσz−∕σlσtσesTF
PhysicaliReviewiARF2005RFaWRF 2.6 23

227 ”−len≤eF−ndFex≤σtedFst−tesFoΛFvσrâ��TFPhysicaliReviewiARF1998RF[aRFW]Z]SW][W 2.6 23

226 ‘e−r≤πFΛorFâ��qu−drupoleS∕oundâ��F−nσonsTFsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1999RFWWWRF[VZS[WW 3.9 23

225 ynFtπeFoxtensσvσtyFzro∕lemFσnFmoupledSmlusterFzropertyFov−lu−tσonTFAdvancesiiniQuantumiChemistry
RF1999RFY[RFWZcSWaY 1.4 23

224 morrel−tedF≤−l≤ul−tσonFoΛFtπeFσnter−≤tσonFσnFtπeFnσtrometπ−neFdσmerTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF
1986RFbZRF]bYYS]bY] 3.9 23

223 ovom’†yxFmy††ovk’syxFsxFvk†qoFwyvom“vo‘F–s’rFwkx Slyn Fwo’ryn‘TFAnnalsiofitheiNewi
YorkiAcademyiofiSciencesRF1981RFY]aRF]XSbX 6.5 23

222 ‘omeFmonsσder−tσonFoΛFkltern−tσveFknsˆ⁄tzFσnFmoupledSmlusterF’πeoryTFLectureiNotesiiniQuantumi
ChemistryiIIRF1989RFWX[SWZc 0.6 23

221 mommunσ≤−tσondFm−nFex≤σt−tσonFenerΣσesF∕eFo∕t−σnedFΛromFor∕σt−lFenerΣσesFσnF−F≤orrel−tedFor∕σt−lF
tπeoryiTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2018RFWZcRFWYWWVW 3.9 23

220 k≤≤ur−≤yFoΛFmomputedFW[xFxu≤le−rFw−Σnetσ≤F†eson−n≤eFmπemσ≤−lF‘πσΛtsTFJournaliofiChemicali
TheoryiandiComputationRF2010RF]RFWXXbSWXYc 6.4 22

219 rxxmFr−dσ≤−lF−ndFσtsFroleFσnFtπeFmrQxXFre−≤tσonTFJournaliofiPhysicaliChemistryiARF2007RFWWWRF]bcZSc 2.8 22

218 …u−ntumF≤πemσ≤−lFstudyFoΛFtπeFele≤tronσ≤Fstru≤tureFoΛFxσmrXFQFσnFσtsFΣroundFst−teF−ndFlowSlyσnΣF
ele≤tronσ≤Fex≤σtedFst−tesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2005RFWXXRFZZYWY 3.9 22

217 ’πeFtr−nsΛerFr−mσltonσ−ndF−FtoolFΛorFl−rΣeFs≤−leFsσmul−tσonsFwσtπFqu−ntumFme≤π−nσ≤−lFΛor≤esTF
ComputationaliMaterialsiScienceRF2003RFXaRFXVZSXWW 3.2 22

216 ’woSlondFWYmâ��W[xF‘pσnâ��‘pσnFmouplσnΣFmonst−ntsFNXπtmSxOFk≤rossFmâ��râ��xFrydroΣenFlondsâ� TF
JournaliofiPhysicaliChemistryiARF2003RFWVaRFYXXXSYXXa 2.8 22

215 kF≤ryst−llσneFor∕σt−lFstudyFoΛFpolydσ−≤etylenesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2001RFWWZRFcWYVScWZW 3.9 22

214 kn−lytσ≤−lFev−lu−tσonFoΛFenerΣyFderσv−tσvesFσnFextendedFsystemsTFsTFporm−lσsmTFJournaliofiChemicali
PhysicsRF1998RFWVcRFZXVcSZXXY 3.9 22

213 ’πeoretσ≤−lF−∕FsnσtσoF‘tudyFoΛFmxXyXF‘tru≤turesdFFzredσ≤tσonFoΛFxσtrylFmy−nσdeF−sF−FrσΣπSonerΣyF
wole≤uleTFTheiJournaliofiPhysicaliChemistryRF1996RFWVVRFWcbZVSWcbZ] 22

212 ‘σxtπSorderFm−nyS∕odyFpertur∕−tσonFtπeoryFΛorFmole≤ul−rF≤−l≤ul−tσonsTFChemicaliPhysicsiLettersRF
1995RFXYaRFX]ZSXaX 2.5 22

211 ‘tru≤tureFoΛFrspTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1982RFa]RFaYWSaYY 3.9 22
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210 q−sFpπ−seF†n—Fde≤omposσtσonFp−tπw−ysFusσnΣF≤oupledF≤lusterFtπeoryTFPhysicaliChemistryiChemicali
PhysicsRF2016RFWbRFX]V]cSX]Vaa 3.6 21

209 ’πeFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledF≤lusterFmetπodFΛorFtrσpleFele≤tronF−tt−≤πedFst−tesTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF2012RFWYaRFWaZWVX 3.9 21

208
kn−lytσ≤FenerΣyFΣr−dσentsFwσtπFΛrozenFmole≤ul−rFor∕σt−lsFσnF≤oupledS≤lusterF−ndFm−nyS∕odyF
pertur∕−tσonFtπeoryFmetπodsdF‘ystem−tσ≤FstudyFoΛFtπeFm−ΣnσtudeF−ndFtrendsFoΛFtπeFeΛΛe≤tsFoΛF
ΛrozenFmole≤ul−rFor∕σt−lsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1997RFWVaRFYb[YSYb]Y

3.9 21

207 k∕FσnσtσoFdensσtyFΛun≤tσon−lFtπeoryFΛorFspσnSpol−rσzedFsystemsTFChemicaliPhysicsiLettersRF2006RFZXaRFZ]]SZaW2.5 21

206 q−ussσ−nFl−sσsF‘etsFΛorFrσΣπlyFk≤≤ur−teFm−l≤ul−tσonsFoΛFssotropσ≤FryperΛσneFmouplσnΣFmonst−ntsF−tF
rydroΣenTFJournaliofiPhysicaliChemistryiARF2003RFWVaRF]]ZbS]][[ 2.8 21

205
’πeF−n−lytσ≤−lFenerΣyFΣr−dσentFs≤πemeFσnFtπeFq−ussσ−nF∕−sedFr−rtreeâ��po≤kF−ndFdensσtyFΛun≤tσon−lF
tπeoryFΛorFtwoSdσmensσon−lFsystemsFusσnΣFtπeFΛ−stFmultσpoleFmetπodTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF
2003RFWWbRF[aa]S[acX

3.9 21

204 yptσmumFstru≤turesF−ndFvσ∕r−tσon−lFΛrequen≤σesFoΛFN‘smOXF≤lustersTFInternationaliJournaliofiQuantumi
ChemistryRF1990RFYbRFWXWSWXb 2.1 21

203 m−l≤ul−tσonFoΛFdσsso≤σ−tσonFenerΣσesFusσnΣFm−nyS∕odyFpertur∕−tσonFtπeoryTFChemicaliPhysicsiLettersRF
1981RFbWRFZ]WSZ]] 2.5 21

202 noesFtπeFσonσz−tσonFpotentσ−lF≤ondσtσonFemployedFσnF…’zFΛun≤tσon−lsFmσtσΣ−teFtπeFselΛSσnter−≤tσonF
erroriTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2017RFWZ]RFVYZWVX 3.9 20

201 ‘σnΣletâ��trσpletFsep−r−tσonsFoΛFdσSr−dσ≤−lsFtre−tedF∕yFtπeFnokUnszSoywSmm‘nFmetπodsTFTheoreticali
ChemistryiAccountsRF2014RFWYYRFW 1.9 20

200 ox≤σtedF−ndFσonσzedFst−tesFoΛFtπeFozoneFmole≤uleFwσtπFΛullFtrσplesF≤oupledF≤lusterFmetπodsTFJournali
ofiChemicaliPhysicsRF2009RFWYWRFWcZWVZ 3.9 20

199 ’woSlondFW[xâ��WcpF‘pσnâ��‘pσnFmouplσnΣFmonst−ntsFNXπtxSpOF−≤rossFxâ��rQTTTpFrydroΣenFlondsTF
JournaliofiPhysicaliChemistryiARF2003RFWVaRFYWX]SYWYW 2.8 20

198 knFex−≤tFse≤ondSorderFexpressσonFΛorFtπeFdensσtyFΛun≤tσon−lFtπeoryF≤orrel−tσonFpotentσ−lFΛorF
mole≤ulesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2001RFWWZRFWc[XSWc[[ 3.9 20

197 k≤≤ur−teFele≤tronF−ΛΛσnσtσesFoΛFsm−llF≤−r∕onF≤lustersTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1994RFWVWRFZVcSZW[ 3.9 20

196 kn−lytσ≤Fev−lu−tσonFoΛFse≤ondFderσv−tσvesFusσnΣFse≤ondSorderFm−nyS∕odyFpertur∕−tσonFtπeoryF−ndF
unrestrσ≤tedFr−rtreeâ��po≤kFreΛeren≤eFΛun≤tσonsTFChemicaliPhysicsiLettersRF1992RFWc[RFWcZSWcc 2.5 20

195 o−rlyFst−ΣesFoΛFdσ∕or−neFpyrolysσsdF−F≤omput−tσon−lFstudyTFJournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyRF
1989RFWWWRF[W][S[WaY 16.4 20

194 …u−ntσt−tσveFpredσ≤tσonF−ndFσnterpret−tσonFoΛFvσ∕r−tσon−lFspe≤tr−FoΛForΣ−noSpπospπorusF
≤ompoundsTFJournaliofiMoleculariStructureRF1987RFW[aRFXYaSX[Z 3.4 20

193 ’πeFopenF≤π−σnForF≤πemσ≤−llyF∕ondedFstru≤tureFoΛFrXyZdF’πeFπydroperoxylFr−dσ≤−lFdσmerTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF1985RFbYRF]Xa[S]XbX 3.9 20
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192 zoly−tomσ≤FΛor≤eF≤onst−ntsFΛromF≤π−rΣeFdensσtσesF−ndFΛσeldFΣr−dσentsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF
1977RF]aRF[bXbS[bYa 3.9 20

191 ’πσrdSorderFm−nyS∕odyFpertur∕−tσonFtπeoryFΛorFtπeFΣroundFst−teFoΛFtπeF≤−r∕onFmonoxσdeFmole≤uleTF
InternationaliJournaliofiQuantumiChemistryRF1977RFWXRFaYaSa[a 2.1 20

190 sn≤re−sσnΣFtπeF−pplσ≤−∕σlσtyFoΛFdensσtyFΛun≤tσon−lFtπeoryTF”TF—Sr−yF−∕sorptσonFspe≤tr−FwσtπFσonσz−tσonF
potentσ−lF≤orre≤tedFex≤π−nΣeF−ndF≤orrel−tσonFpotentσ−lsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2016RFWZ[RFVYZWVb 3.9 20

189 †el−xedF−≤tσveFsp−≤edFΛσxσnΣFt−σloredSmmFwσtπFπσΣπForderF≤oupledF≤lusterTFssTFJournaliofiChemicali
PhysicsRF2014RFWZVRFV]ZWWY 3.9 19

188 ‘σnΣleSreΛeren≤eF≤oupledF≤lusterFtπeoryFΛorFmultσSreΛeren≤eFpro∕lemsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF
2017RFWZaRFWbZWVW 3.9 19

187 wonteFm−rloF≤onΛσΣur−tσonFσnter−≤tσonFwσtπFpertur∕−tσonF≤orre≤tσonsFΛorFdσsso≤σ−tσonFenerΣσesFoΛF
ΛσrstFrowFdσ−tomσ≤Fmole≤ulesdFmXRFxXRFyXRFmyRF−ndFxyTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2014RFWZVRFVbZWWZ 3.9 19

186 monverΣen≤eFoΛFm−nyS∕odyFpertur∕−tσonFmetπodsFwσtπFl−ttσ≤eFsumm−tσonsFσnFextendedFsystemsTF
JournaliofiChemicaliPhysicsRF1997RFWV]RF[[[ZS[[]Y 3.9 19

185 monverΣen≤eFleπ−vσorFoΛFw−nySlodyFzertur∕−tσonF’πeoryFwσtπFv−ttσ≤eF‘umm−tσonsFσnFzolymersTF
PhysicaliReviewiLettersRF1998RFbVRFYZcSY[X 7.4 19

184
m−l≤ul−tσonFoΛFmole≤ul−rFσonσz−tσonFpotentσ−lsFusσnΣFsσnΣleSF−ndFmultσreΛeren≤eF≤oupledS≤lusterF
metπodsTFkpplσ≤−tσonFoΛFmetπylene−mσneRFmrXxrRF−ndFmetπylenepπospπσneRFmrXzrTFJournaliofithei
AmericaniChemicaliSocietyRF1989RFWWWRFZW[[SZW]V

16.4 19

183 kFtπeoretσ≤−lFσnvestσΣ−tσonFoΛFtπeFstru≤tureF−ndFpropertσesFoΛFlr[TFJournaliofitheiAmericaniChemicali
SocietyRF1989RFWWWRF[WaYS[WbV 16.4 19

182 ole≤tronσ≤Fstru≤tureF−ndFvertσ≤−lFex≤σt−tσonFspe≤trumFoΛFmetπyleneF−mσdoΣenFmrXxTFInternationali
JournaliofiQuantumiChemistryRF1983RFXYRFZYaSZZ] 2.1 19

181 ’πeF∕enzeneFr−dσ≤−lF−nσondFkF≤omput−tσon−llyFdem−ndσnΣFprototypeFΛorF−rom−tσ≤F−nσonsTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF2015RFWZXRFXVZYVZ 3.9 18

180 kFnoteFonFtπeF−≤≤ur−≤yFoΛFu‘Snp’FdensσtσesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2017RFWZaRFXVZWVY 3.9 18

179 monΛormersFoΛFmvSXVFexplosσveF−ndF−∕FσnσtσoFreΛσnementFusσnΣFpertur∕−tσonFtπeorydFσmplσ≤−tσonsFtoF
deton−tσonFme≤π−nσsmsTFJournaliofiPhysicaliChemistryiARF2012RFWW]RFWXWXcSY[ 2.8 18

178 oxtern−lF≤oupledS≤lusterFpertur∕−tσonFtπeorydFdes≤rσptσonF−ndF−pplσ≤−tσonFtoFwe−klyFσnter−≤tσonF
dσmersTFmorre≤tσonsFtoFtπeFr−ndomFpπ−seF−pproxσm−tσonTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2011RFWYZRFWbZWVb 3.9 18

177 ole≤tronF−ΛΛσnσtyFoΛFxrdF−F≤oupledS≤lusterF−ndFr−rtreeSpo≤kFdensσtySΛun≤tσon−lStπeoryFstudyTF
ChemicaliPhysicsiLettersRF1997RFX][RFWXSWb 2.5 18

176 ox≤σtedFst−tesFσnF−rtσΛσ≤σ−lF−tomsFvσ−Fequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledF≤lusterFtπeoryTFPhysicaliReviewiBRF
2003RF]aRF 3.3 18

175 moupledS≤lusterRFunσt−ryF≤oupledS≤lusterF−ndFwlz’NZOFopenSsπellF−n−lytσ≤−lFΣr−dσentFmetπodsTF
ChemicaliPhysicsiLettersRF1989RFW]ZRF[VXS[Vb 2.5 18
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174 kpplσ≤−tσonFoΛFπσΣπSorderFmultσSreΛeren≤eFwlz’FtoFtπeFex≤σt−tσonFenerΣσesFoΛFtπeFleF−tomTF
ChemicaliPhysicsiLettersRF1988RFW[YRFWYYSWYb 2.5 18

173 xonSempσrσ≤−lFex≤π−nΣeS≤orrel−tσonFp−r−meterσz−tσonsF∕−sedFonFex−≤tF≤ondσtσonsFΛromF≤orrel−tedF
or∕σt−lFtπeoryTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2018RFWZbRFWbZWV] 3.9 17

172 oqu−tσonFoΛFmotσonF≤oupledS≤lusterFΛorF≤oreFex≤σt−tσonFspe≤tr−dF’woF≤omplement−ryF−ppro−≤πesTF
JournaliofiChemicaliPhysicsRF2019RFW[WRFW]ZWWa 3.9 17

171 kpproxσm−tσnΣFele≤tronσ≤−llyFex≤σtedFst−tesFwσtπFequ−tσonSoΛSmotσonFlσne−rF≤oupledS≤lusterFtπeoryTF
JournaliofiChemicaliPhysicsRF2015RFWZYRFW]ZWVY 3.9 17

170 z−rtσtσonedFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledF≤lusterF−ppro−≤πFtoFσndσre≤tFnu≤le−rFspσnSspσnF≤ouplσnΣF
≤onst−ntsTFChemicaliPhysicsiLettersRF1997RFX]]RFZ[]SZ]Z 2.5 17

169 oΛΛe≤tFoΛFtπeFnonlo≤−lFex≤π−nΣeFonFtπeFperΛorm−n≤eFoΛFtπeFor∕σt−lSdependentF≤orrel−tσonF
Λun≤tσon−lsFΛromFse≤ondSorderFpertur∕−tσonFtπeoryTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2008RFWXcRFWXZWVc 3.9 17

168 morrel−tedFoneSp−rtσ≤leFmetπoddFnumerσ≤−lFresultsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2005RFWXYRFW[ZWVY 3.9 17

167 k≤≤ur−teFele≤trσ≤−lF−ndFspe≤tros≤opσ≤FpropertσesFoΛ—FW˛£QFleyFΛromF≤oupledS≤lusterFmetπodsTF
TheoreticaiChimicaiActaRF1995RFcVRFYZWSY[[ 17

166 m−nF…u−ntumFmπemσstryFzrovσdeF†elσ−∕leFwole≤ul−rFryperpol−rσz−∕σlσtσesiTFACSiSymposiumiSeriesRF
1996RFXYS[a 0.4 17

165 zropertyFev−lu−tσonFusσnΣFtπeFr−rtreeâ��po≤kSdensσtySΛun≤tσon−lStπeoryFmetπoddFknFeΛΛσ≤σentF
Λorm−lσsmFΛorFΛσrstSF−ndFse≤ondSorderFpropertσesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1994RFWVWRFaabbSaacZ 3.9 17

164 zπotoele≤tronFspe≤tros≤opσ≤F−ndFtπeoretσ≤−lFstudyFoΛFketeneFσmσneRFmrXdmdxrRF−ndF
keteneSxSmetπylσmσneRFmrXdmdxmrYTFJournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyRF1990RFWWXRFYaacSYabZ 16.4 17

163 ’πeoretσ≤−lFstudyFoΛFzyF−ndFzyâ��TFTheoreticaiChimicaiActaRF1988RFaYRFWY[SWZ[ 17

162 kdventuresFσnFnp’F∕yF−Fw−veΛun≤tσonFtπeorσstTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2019RFW[WRFW]VcVW 3.9 16

161 momplexF−∕sor∕σnΣFpotentσ−lF∕−sedFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledF≤lusterFmetπodFΛorFtπeFpotentσ−lF
enerΣyF≤urveFoΛFmyâ��iF−nσonTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2014RFWZWRFW]ZWWY 3.9 16

160
kdσ−∕−tσ≤F−∕FσnσtσoFtσmeSdependentFdensσtySΛun≤tσon−lFtπeoryFemployσnΣF
optσmσzedSeΛΛe≤tσveSpotentσ−lFm−nyS∕odyFpertur∕−tσonFtπeoryFpotentσ−lsTFPhysicaliReviewiARF2006RF
aYRF

2.6 16

159 noesFxXâ��FexσstiFkF≤oupledS≤lusterFstudyTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1999RFWWVRF[WYaS[WYc 3.9 16

158
netermσn−tσonFoΛFπσΣπerFele≤trσ≤Fpol−rσz−∕σlσtyFtensorsFΛromFunrel−xedF≤oupledF≤lusterFdensσtyF
m−trσxF≤−l≤ul−tσonsFoΛFele≤trσ≤FmultσpoleFmomentsTFInternationaliJournaliofiQuantumiChemistryRF
1994RF[XRFYacSYcY

2.1 16

157 moupledF≤lusterF≤−l≤ul−tσonFoΛFele≤tronF−ΛΛσnσtσesFoΛFvσpTFChemicaliPhysicsiLettersRF1986RFWXcRFW[cSW]Z 2.5 16

(1986-1988)
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156 sonσz−tσonFpotentσ−lFoptσmσzedFdou∕leSπy∕rσdFdensσtyFΛun≤tσon−lF−pproxσm−tσonsTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF2016RFWZ[RFWVZWV] 3.9 16

155 k≤≤ur−teF≤omput−tσonFoΛF—Sr−yF−∕sorptσonFspe≤tr−FwσtπFσonσz−tσonFpotentσ−lFoptσmσzedFΣlo∕−lFπy∕rσdF
Λun≤tσon−lTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2018RFWZcRFV]ZWWW 3.9 15

154 kn−lysσsFoΛFlonΣSr−nΣeFeΛΛe≤tsFσnFm−nyS∕odyF≤orrel−tσonF−ppro−≤πesFΛorFoneSdσmensσon−lFperσodσ≤F
systemsTFInternationaliJournaliofiQuantumiChemistryRF1997RF]YRF]VWS]WZ 2.1 15

153 ‘πortSr−nΣeF≤orre≤tσonsFtoFtπeF≤orrel−tσonFπoleTFPhysicaliReviewiARF2004RFaVRF 2.6 15

152 kF≤orrel−tedF−∕FσnσtσoFstudyFoΛFu−rplusFrel−tσonsFΛorFmodelFpeptσdesTFMagneticiResonanceiini
ChemistryRF2001RFYcRF‘WbYS‘Wbc 2.1 15

151 wultσpleFsolutσonsFoΛFtπeFsσnΣleSreΛeren≤eF≤oupledS≤lusterFmetπodTFChemicaliPhysicsiLettersRF1993RF
XWXRFWaaSWbZ 2.5 15

150 ’πeFtr−nsσtσonFst−teF−ndF∕−rrσerFπeσΣπtsFΛorFtπeFre−≤tσonFyNYzOFQrmlShyrQmlTFChemicaliPhysicsiLettersRF
1989RFW[bRFWbcSWcX 2.5 15

149 kssessσnΣFtπeFdσstσnΣuσsπ−∕leF≤lusterF−pproxσm−tσonF∕−sedFonFtπeFtrσpleF∕ondS∕re−kσnΣFσnFtπeF
nσtroΣenFmole≤uleTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2016RFWZZRFWXZWWa 3.9 15

148 w−nyS∕odyFpertur∕−tσonFtπeoryFΛorFqu−sσp−rtσ≤leFenerΣσesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1997RFWVaRF[V[bS[VaW3.9 14

147 kmmonσ−dFtπeFprototypσ≤−lFloneFp−σrFmole≤uleTFComputationaliandiTheoreticaliChemistryRF1997RFZVVRFW[aSW]b 14

146
’r−nsΛer−∕σlσtyFσnFtπeFn−tur−lFlσne−rSs≤−ledF≤oupledS≤lusterFeΛΛe≤tσveFr−mσltonσ−nF−ppro−≤πdF
kpplσ≤−tσonsFtoFdyn−mσ≤Fpol−rσz−∕σlσtσesF−ndFdσspersσonF≤oeΛΛσ≤σentsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF
2008RFWXcRFV[ZWV[

3.9 14

145 moupledF≤lusterFstudyFoΛFtπeFtrσpleF∕ondTFComputationaliandiTheoreticaliChemistryRF2001RF[ZaRFX]cSXab 14

144 ’πeFπyperpol−rσz−∕σlσtyFoΛFtr−nsS∕ut−dσeneFrerevσsσtedTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1998RFWVbRFacbbSaccY3.9 14

143 ’πeoretσ≤−lFnetermσn−tσonFoΛFmπ−rΣeS’r−nsΛerF−ndFvσΣ−ndFpσeldF’r−nsσtσonFonerΣσesFΛorFpemlZSF“sσnΣF
tπeFoywSmm‘nFwetπodTFJournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyRF1994RFWW]RFZVcWSZVcX 16.4 14

142 l−sσsFsetFqu−ntumF≤πemσstryF−ndFqu−ntumFwonteFm−rlodF‘ele≤tedF−tomσ≤F−ndFmole≤ul−rFresultsTF
InternationaliJournaliofiQuantumiChemistryRF1992RFZZRFXaWSXcV 2.1 14

141 m−l≤ul−tσonFoΛFzotentσ−lFonerΣyF‘urΛ−≤esFΛorFrmyF−ndFrxyF“sσnΣFw−nySlodyFwetπodsF1981RFWYYSW]a 14

140
kF≤rossedFmole≤ul−rF∕e−mF−ndF−∕SσnσtσoFσnvestσΣ−tσonFoΛFtπeFre−≤tσonFoΛF∕oronFmonoxσdeFNlyeF—X˛£QOF
wσtπFmetπyl−≤etyleneFNmrYmmreF—WkWOdF≤ompetσnΣF−tomσ≤FπydroΣenF−ndFmetπylFlossFp−tπw−ysTF
JournaliofiPhysicaliChemistryiARF2013RFWWaRFWWacZSbVa

2.8 13

139 zotentσ−lFenerΣyFsurΛ−≤eFoΛF∕or−zσreneFNrmxlrOTFTheiJournaliofiPhysicaliChemistryRF1992RFc]RFWVXbZSWVXbc 13
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138
kltern−tσveF−nsˆ⁄tzeFσnF≤oupledS≤lusterFtπeoryTFs”TFmomp−rσsonFΛorFtπeFtwoFele≤tronFpro∕lemF−ndFtπeF
roleFoΛFex≤lusσonFprσn≤σpleFvσol−tσnΣFNoz”OFtermsTFInternationaliJournaliofiQuantumiChemistryRF1992RF
ZZRFb[SWV]

2.1 13

137 rσΣπlyF≤orrel−tedFsσnΣleFreΛeren≤eFstudσesFoΛFtπeFyYFpotentσ−lFsurΛ−≤eTFnσsso≤σ−tσonF−ndF−tomσz−tσonF
enerΣσesTFChemicaliPhysicsiLettersRF1989RFW]YRFYYYSYYb 2.5 13

136 ole≤tronF≤orrel−tσonFeΛΛe≤tsFonFtπeFΣroundSst−teFstru≤tureF−ndFst−∕σlσtyFoΛFtrσ∕or−neNcOTFInorganici
ChemistryRF1989RFXbRFWVcSWWW 5.1 13

135 ‘tru≤tureRFenerΣetσ≤sRF−ndFvσ∕r−tσon−lFspe≤tr−FoΛF∕eryllσumF∕oroπydrσdeFσsomersTFJournaliofiChemicali
PhysicsRF1988RFbbRF[aX]S[aYZ 3.9 13

134 kdv−n≤edF≤on≤eptsFσnFele≤tronσ≤Fstru≤tureFNkmo‘OFsoΛtw−reFproΣr−msTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF
2020RFW[XRFWbZWV[ 3.9 12

133 ’πeFΣre−tFdσversσtyFoΛFrw—F≤onΛormersdFpro∕σnΣFtπeFpotentσ−lFenerΣyFsurΛ−≤eFusσnΣFmm‘nN’OTF
JournaliofiPhysicaliChemistryiARF2013RFWWaRFYZ]aSaZ 2.8 12

132 snΛσnσteForderFrel−x−tσonFeΛΛe≤tsFΛorF≤oreFσonσz−tσonFenerΣσesFwσtπF−Fv−rσ−tσon−lF≤oupledF≤lusterF
−ns−tzTFChemicaliPhysicsiLettersRF2013RF[[[RFXY[SXYb 2.5 12

131 qeometrσ≤FsumruleF−ndFtπeFredu≤edFp−rtσtσonσnΣFpro≤edureTFInternationaliJournaliofiQuantumi
ChemistryRF2009RF[RFW[WSW[c 2.1 12

130 ‘tru≤tureF−ndFpropertσesFoΛFdσsσlox−nedFknF−∕FσnσtσoF−ndFpostSr−rtreeâ��po≤kFstudyTFInternationali
JournaliofiQuantumiChemistryRF2008RFWVbRFXVbbSXVc] 2.1 12

129 ox−≤tSex≤π−nΣeFdensσtyFΛun≤tσon−lFtπeoryFΛorFπyperpol−rσz−∕σlσtσesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF
2007RFWXaRFWaZWVX 3.9 12

128 mXrZlXxXdF−Fpredσ≤tσonFoΛFrσnΣF−ndF≤π−σnF[∕oronSnσtroΣenS≤−r∕onäF≤ompoundsTFJournaliofithei
AmericaniChemicaliSocietyRF1992RFWWZRFWVc[[SWVc[] 16.4 12

127 wet−st−∕leFreXSF−ndFσtsF−utodet−≤πmentFspe≤tr−dFknF−≤≤ur−teF≤oupledS≤lusterFstudyTFPhysicali
ReviewiARF1989RFZVRFXX[YSXX[c 2.6 12

126 †el−tσvσstσ≤F≤oupledF≤lusterF≤−l≤ul−tσonsFonFneutr−lF−ndFπσΣπlyFσonσzedF−tomsTFInternationaliJournali
ofiQuantumiChemistryRF1990RFYbRFXZWSXZZ 2.1 12

125 nσpoleFmomentFoΛFspF−ndFotπerFσnterπ−loΣenFmole≤ulesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1988RFbbRFWVY[SWVZV3.9 12

124 ’ow−rdsF≤oreSex≤σt−tσonFspe≤tr−FσnF−ttose≤ondFspe≤tros≤opydFkF≤oupledS≤lusterFstudyFoΛFmlpTF
ChemicaliPhysicsiLettersRF2017RF]bYRF]bSa[ 2.5 11

123 oxplσ≤σtlyF≤orrel−tedFsσmσl−rσtyFtr−nsΛormedFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledS≤lusterFmetπodTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF2015RFWZYRFVaZWWW 3.9 11

122 ox≤σt−tσonFenerΣσesFwσtπFspσnSor∕σtF≤ouplσnΣsFusσnΣFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledS≤lusterFsσnΣlesF−ndF
dou∕lesFeσΣenve≤torsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2017RFWZaRFW]ZWWb 3.9 11

121 ’πeoretσ≤−lF−∕FsnσtσoF‘tudyFoΛFmxXyY‘tru≤turesd´ Fzredσ≤tσonFoΛFxewFrσΣπSonerΣyFwole≤ulesTFJournali
ofiPhysicaliChemistryiARF1997RFWVWRFXaVcSXaWZ 2.8 11

(1997-1992)
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120 nσΛΛerentFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledF≤lusterFmetπodsFwσtπFdσΛΛerentFreΛeren≤eFΛun≤tσonsdFtπeF
ΛormylFr−dσ≤−lTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2008RFWXcRFWVZYVW 3.9 11

119 ’πeFqu−ntσt−tσveFpredσ≤tσonF−ndFσnterpret−tσonFoΛFtπeFvσ∕r−tσon−lFspe≤tr−FoΛForΣ−nopπospπorusF
≤ompoundsTFJournaliofiMoleculariStructureRF1989RFWcbRFWbaSXVY 3.4 11

118 moupledS≤lusterFev−lu−tσonFoΛFΣeometrσ≤−lFderσv−tσvesFoΛFpropertσesFusσnΣFnonrel−xedFor∕σt−lsTF
InternationaliJournaliofiQuantumiChemistryRF1987RFYXRFZbaSZcY 2.1 11

117
wlz’F−ndF≤oupledS≤lusterFσnvestσΣ−tσonFoΛFσsomerσz−tσonFre−≤tσonsdFrmxFTlt∕∕r−≤TFgFTrt∕∕r−≤TFrxmRF
lrYmxSFTlt∕∕r−≤TFgFTrt∕∕r−≤TFlrYxmSRF−ndFrmxlrYFTlt∕∕r−≤TFgFTrt∕∕r−≤TFrxmlrYTFJournaliofithei
AmericaniChemicaliSocietyRF1988RFWWVRFZcX]SZcYW

16.4 11

116 moupledF≤lusterF−ndFwlz’FstudyFoΛFnσ≤kelFst−tesTFChemicaliPhysicsiLettersRF1985RFWXXRFXYSXb 2.5 11

115 p−≤σleFmNspNXOOSmNspNXOOF∕ondF≤le−v−ΣeFσnFox−lσ≤F−≤σdSderσvedFr−dσ≤−lsTFJournaliofitheiAmericani
ChemicaliSocietyRF2015RFWYaRFYXZbS[X 16.4 10

114 ynFtπeFdσre≤tedFΣ−sFpπ−seFsyntπesσsFoΛFtπeFσmσdo∕or−neFmole≤uleFNrxlrOSS−nFσsoele≤tronσ≤F
mole≤uleFoΛF−≤etyleneFNrmmrOTFJournaliofiPhysicaliChemistryiARF2010RFWWZRFWXWZbS[Z 2.8 10

113 k≤≤ur−teF≤−l≤ul−tσonFoΛFvσ∕r−tσon−lFΛrequen≤σesFσnFex≤σtedFst−tesFwσtπFtπeFΛullFoywSmm‘n’FmetπodTF
ComputationaliandiTheoreticaliChemistryRF2006RFa]bRFWVYSWVc 10

112 †−dσ≤−lFπydroΣenFtr−nsΛerFre−≤tσonsdF∕en≤πm−rkF≤−l≤ul−tσonsFonFtπeFmXrZâ�ƒrâ�ƒmXrZFtr−nsσtσonF
st−teTFChemicaliPhysicsiLettersRF1996RFXZcRFZc]S[VV 2.5 10

111 mXrZlXxXdFk∕FsnσtσoFzredσ≤tσonFoΛF‘tru≤tureF−ndFzropertσesFoΛF†σnΣF−ndFmπ−σnFmompoundsTFThei
JournaliofiPhysicaliChemistryRF1994RFcbRFb][YSb][c 10

110 moupledS≤lusterF∕−sedF∕−sσsFsetsFΛorFv−len≤eF≤orrel−tσonF≤−l≤ul−tσonsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF
2016RFWZZRFWVZWV] 3.9 10

109 mommunσ≤−tσondFmoupledF≤lusterF−ndFm−nyS∕odyFpertur∕−tσonFtπeoryFΛorFΛr−≤tσon−lF≤π−rΣesF−ndF
spσnsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2018RFWZbRFXXWWVY 3.9 10

108 ’r−nsσtσonFmet−lF−tomσ≤FmultσpletFst−tesFtπrouΣπFtπeFlensFoΛFsσnΣleSreΛeren≤eF≤oupledS≤lusterF−ndF
tπeFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledS≤lusterFmetπodsTFTheoreticaliChemistryiAccountsRF2014RFWYYRFW 1.9 9

107 ’πeoretσ≤−lF‘tudyFoΛFtπeFlσ≤y≤lσ≤FxσtroΣenF’etroxσdeFm−tσonRFxyZQTFJournaliofiPhysicaliChemistryiARF
1998RFWVXRFWbYaSWbZX 2.8 9

106 moupledS≤lusterFmetπodFΛorF−nFσn≤ompleteFmodelFsp−≤eTFInternationaliJournaliofiQuantumi
ChemistryRF1992RFZZRFWVaSWW[ 2.1 9

105 xumerσ≤−lFπ−rtreeâ��Λo≤kF≤π−r−≤terσz−tσonFoΛFmet−st−∕leFst−tesFoΛFtπeFreF−nσonTFInternationaliJournali
ofiQuantumiChemistryRF1988RFYZRFXX[SXYV 2.1 9

104
zredσ≤tσveF≤oupledS≤lusterFσsomerForderσnΣsFΛorFsomeF‘σnmmFNmRFnFâ�⁄FWXOF≤lustersdFkFpr−Σm−tσ≤F
≤omp−rσsonF∕etweenFnp’F−ndF≤ompleteF∕−sσsFlσmσtF≤oupledS≤lusterF∕en≤πm−rksTFJournaliofiChemicali
PhysicsRF2016RFWZ[RFVXZYWX

3.9 9

103 wodernFmorrel−tσonF’πeorσesFΛorFoxtendedRFzerσodσ≤F‘ystemsTFTopicsiiniCurrentiChemistryRF1999RFWXWSWZ[ 9
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102 oxplσ≤σtlyS≤orrel−tedFdou∕leFσonσz−tσonFpotentσ−lsF−ndFdou∕leFele≤tronF−tt−≤πmentF
equ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledF≤lusterFmetπodsTFChemicaliPhysicsiLettersRF2018RF]cXRFWcWSWc[ 2.5 8

101 klΣe∕r−σ≤F≤onne≤tσvσtyF−n−lysσsFσnFmole≤ul−rFele≤tronσ≤Fstru≤tureFtπeoryFssdFtot−lFexponentσ−lF
Λormul−tσonFoΛFse≤ondSqu−ntσsedF≤orrel−tedFmetπodsTFMoleculariPhysicsRF2014RFWWXRFXWYSX]V 1.7 8

100 knFσnΛr−stru≤tureFΛorFs≤−l−∕leF−ndFport−∕leFp−r−llelFproΣr−msFΛorF≤omput−tσon−lF≤πemσstryF2009RF 8

99 ’πeoretσ≤−lFstudyFoΛFtπeFele≤tronσ≤Fstru≤tureFoΛFwmrNXONQONwgpeRmoRxσOTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF
2007RFWX]RFW[ZYWb 3.9 8

98 snter≤onne≤tσonF∕etweenFΛun≤tσon−lFderσv−tσveF−ndFeΛΛe≤tσveFoper−torF−ppro−≤πesFtoF−∕FσnσtσoF
densσtyFΛun≤tσon−lFtπeoryTFMoleculariPhysicsRF2005RFWVYRFXXccSXYVa 1.7 8

97 ‘tudyFoΛFtπeFeΛΛe≤tFoΛFπydr−tσonFonFtπeFtensσleFstrenΣtπFoΛF−Fsσlσ≤−Fn−notu∕eTFMoleculariPhysicsRF2005
RFWVYRFXVWcSXVX] 1.7 8

96 ’πeFele≤tronσ≤Fstru≤tureFoΛF‘σyYdF−Fpro∕lem−tσ≤Fex−mpleFΛorF≤oupledF≤lusterFmetπodsTFChemicali
PhysicsiLettersRF2002RFY]]RFWVVSWVb 2.5 8

95 ’woFtπermodyn−mσ≤−llyFst−∕leFst−tesFσnF‘σyâ��F−ndFzxâ��TFPhysicaliReviewiARF1998RF[bRFZcaXSZcaZ 2.6 8

94 wlz’F−ndF≤oupledF≤lusterF≤−l≤ul−tσonFonFtπeFneonF−tomFwσtπFnumerσ≤−lFor∕σt−lsTFInternationali
JournaliofiQuantumiChemistryRF1987RFYWRFWaYSWaa 2.1 8

93 vowFs≤−lσnΣFoywSmm‘nF−ndFoywSwlz’NXOFmetπodFwσtπFn−tur−lFtr−nsσtσonFor∕σt−lsTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF2018RFWZcRFWbZWVY 3.9 8

92 m−l≤ul−tσonFoΛFq−ussσ−nFσnteΣr−lsFusσnΣFsym∕olσ≤Fm−nσpul−tσonTFInternationaliJournaliofiQuantumi
ChemistryRF1997RF]XRF[[aS[aV 2.1 7

91 monne≤tσonsF∕etweenFtπeF≤orrel−tσonFpotentσ−lF−ndFtπeFst−tσ≤F≤orrel−tσonFkernelFΛorFtwoSele≤tronF
densσtσesFσnFπσΣπSdensσtyFlσmσtTFChemicaliPhysicsiLettersRF1999RFYVbRFZZcSZ[[ 2.5 7

90 mommentFonFwlz’UmmFnσ≤kelF≤−l≤ul−tσonsTFChemicaliPhysicsiLettersRF1986RFWYVRFW[XSW[Y 2.5 7

89 oxtendedFΛlo−tσnΣFspπerσ≤−lFΣ−ussσ−nF∕−sσsFsetsFΛorFmole≤ulesTFqener−tσonFpro≤edureF−ndFresultFΛorF
rXyTFChemicaliPhysicsiLettersRF1984RFWV[RFW]aSWaV 2.5 7

88 ’πeF e−rnFtoF∕eFrermσtσ−nTFChallengesiandiAdvancesiiniComputationaliChemistryiandiPhysicsRF2010RFWSY] 0.7 7

87
’πeF‘uperFsnstru≤tσonFkr≤πσte≤turedFkFpr−meworkFΛorFrσΣπSzrodu≤tσvσtyFz−r−llelFsmplement−tσonFoΛF
moupledSmlusterFwetπodsFonFzet−s≤−leFmomputersTFAnnualiReportsiiniComputationaliChemistryRF
2011RFaRFWacSWcW

1.8 7

86 ‘σmσl−rσtyStr−nsΛormedFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledS≤lusterFsσnΣlesF−ndFdou∕lesFmetπodFwσtπF
spσnSor∕σtFeΛΛe≤tsFΛorFex≤σtedFst−tesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2019RFW[WRFWYZWWV 3.9 7

85 ‘pe≤tros≤opσ≤F−n−lysσsFoΛFdσpπospπ−trσ−zol−teF−nσonFNzXxYâ��OF∕yF≤oupledS≤lusterFmetπodsF−sF−FstepF
tow−rdFx[â��TFChemicaliPhysicsiLettersRF2015RF]ZVRF]bSaW 2.5 6

(2015-2018)
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84 q−sSzπ−seF‘yntπesσsFoΛFloronyl−lleneFNrmmmrNlyOOFunderF‘σnΣleFmollσsσonFmondσtσonsdFkFmrossedF
wole≤ul−rFle−msF−ndFmomput−tσon−lF‘tudyTFJournaliofiPhysicaliChemistryiARF2014RFWWbRFYbWVSYbWc 2.8 6

83 smprovσnΣFuponFtπeF−≤≤ur−≤yFΛorFdou∕lyFex≤σtedFst−tesFwσtπσnFtπeF≤oupledF≤lusterFsσnΣlesF−ndF
dou∕lesFtπeoryTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2009RFWYWRFWXZYWV 3.9 6

82 ’πeFtre−tmentFoΛF≤orrel−tσonFeΛΛe≤tsFσnFse≤ondSorderFpropertσesTFInternationaliJournaliofiQuantumi
ChemistryRF2009RFaRFZZcSZ]X 2.1 6

81 ’πeF≤−l≤ul−tσonFoΛFtπerm−lFr−teF≤onst−ntsFΛorFΣ−sFpπ−seFre−≤tσonsdFkFsemσ≤l−ssσ≤−lFΛluxâ��ΛluxF
−uto≤orrel−tσonFΛun≤tσonFN‘mppkpOF−ppro−≤πTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2001RFWWZRF[WZWS[WZb 3.9 6

80 nσ−Σr−mm−tσ≤Fstru≤tureFoΛFtπeFΣener−lF≤oupledF≤lusterFequ−tσonsTFMoleculariPhysicsRF2002RFWVVRFWb]aSWbaX1.7 6

79 vo≤−lσzedFr−rtreeFprodu≤tFor∕σt−lsFσnF≤orrel−tedFstudσesFoΛFmole≤ulesTFInternationaliJournaliofi
QuantumiChemistryRF1994RFZcRF[[cS[aY 2.1 6

78 ox≤σt−tσonFenerΣσesFwσtπFmultσreΛeren≤eFm−nyS∕odyFpertur∕−tσonFtπeoryTFJournaliofiChemicali
PhysicsRF1990RFcYRFWbZaSWb[] 3.9 6

77 k∕FσnσtσoFstudσesFonFtπeFπydroΣenF∕ondedF≤omplexesF∕etweenFπydroΣenFΛluorσdeF−ndF
πydroxyl−mσneTFJournaliofitheiAmericaniChemicaliSocietyRF1991RFWWYRF[XZbS[X[Y 16.4 6

76 xewFeΛΛσ≤σentFnumerσ≤−lFmetπodFΛorFsolvσnΣFp−σrF≤orrel−tσonFequ−tσonsFΛorFdσ−tomσ≤Fmole≤ulesTF
InternationaliJournaliofiQuantumiChemistryRF1984RFX]RFXWYSXXW 2.1 6

75 ’πeFnevσlMsF’rσ−nΣleFoΛFuoπnS‘π−mFdensσtyFΛun≤tσon−lFtπeoryF−ndFex≤σtedFst−tesTFJournaliofiChemicali
PhysicsRF2021RFW[ZRFVaZWV] 3.9 6

74 xumerσ≤−lFsnΛσnσteSyrderFzertur∕−tσonF’πeoryF1976RFYcYSZVb 6

73 wole≤ul−rF≤lusterFpertur∕−tσonFtπeoryTFsTFporm−lσsmTFMoleculariPhysicsRF2015RFWWYRFYZ[cSYZaV 1.7 5

72 leπσndFtπeFsu≤≤essFoΛFmodσΛσedF≤oupledS≤lusterFmetπodsdF−ddσtσonF∕yFsu∕tr−≤tσonTFMoleculariPhysics
RF2019RFWWaRFXXVWSXXW] 1.7 5

71 netermσn−tσonFoΛF≤onsσstentFsemσempσrσ≤−lFoneS≤entreFσnteΣr−lsF∕−sedFonF≤oupledS≤lusterFtπeoryTF
MoleculariPhysicsRF2017RFWW[RF[YbS[ZZ 1.7 5

70 vo≤−lσzedFor∕σt−lsFσnFtπeF≤oupledF≤lusterFsσnΣlesF−ndFdou∕lesFmodelTFInternationaliJournaliofi
QuantumiChemistryRF2009RFXXRF[]WS[aY 2.1 5

69 q−sFpπ−seFsolv−to≤πromσ≤FeΛΛe≤tsFoΛFpπenolF−ndFn−pπtπolFpπoto−≤σdsTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF
2011RFWYZRFXZZYVY 3.9 5

68 …u−ntumFme≤π−nσ≤sF−tFtπeF≤oreFoΛFmultσSs≤−leFsσmul−tσonsTFJournaliofiComputeryAidediMaterialsi
DesignRF2006RFWYRFbcSWVc 5

67 noesFtπeFw−ΣnσtudeFoΛFxw†FmouplσnΣFmonst−ntsF‘pe≤σΛyFlondFzol−rσtyiTFACSiSymposiumiSeriesRF
2002RFW[VSW]Z 0.4 5
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66 ynFtπeFσntrσnsσ≤F≤ondu≤tσvσtyFoΛFpolysulpπurSnσtrσdeTFZeitschriftiFˆ…riPhysikiByCondensediMatterRF1996RF
WVWRFaYSab 5

65 mommentFondF’πeFrel−tσonF∕etweenFσntensσtyF−ndFdσpoleFmomentFΛorF∕endσnΣFmodesFσnFlσne−rF
mole≤ulesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1993RFccRFYW[WSYW[X 3.9 5

64 sndexFoΛFmultσSdetermσn−nt−lF−ndFmultσSreΛeren≤eF≤π−r−≤terFσnF≤oupledS≤lusterFtπeoryTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF2020RFW[YRFXYZWVY 3.9 5

63 ole≤trσ≤FmultσpoleFmomentsF≤−l≤ul−tσonFwσtπFexplσ≤σtlyF≤orrel−tedF≤oupledS≤lusterFw−veΛun≤tσonsTF
JournaliofiChemicaliPhysicsRF2016RFWZZRFXYZWVa 3.9 5

62 oxplσ≤σtlyF≤orrel−tedF≤oupledS≤lusterFtπeoryFΛorFst−tσ≤Fpol−rσz−∕σlσtσesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF
2016RFWZ[RFWYZWVZ 3.9 5

61 k∕FσnσtσoFsσmul−tσonFoΛF“”UvσsF−∕sorptσonFspe≤tr−FΛorF−tmospπerσ≤FmodelσnΣdFmetπodFdesσΣnFΛorF
medσumSsσzedFmole≤ulesTFPhysicaliChemistryiChemicaliPhysicsRF2010RFWXRFcaX]SY[ 3.6 4

60 w−kσnΣFworeFoxtensσveF“seFoΛFtπeFmoupledS≤lusterF–−veFpun≤tσondFΛromFtπeF‘t−nd−rdFonerΣyF
oxpressσonFtoFtπeFonerΣyFoxpe≤t−tσonF”−lueTFTheoreticaliChemistryiAccountsRF2006RFWW]RFZZVSZZc 1.9 4

59 rσΣπSlevelF≤oupledS≤lusterFmetπodsFΛorFele≤tronFspσnFreson−n≤eFspe≤tr−dFonFtπeFexperσment−lF
spe≤trumFoΛFtπeFsσl−≤y≤lo∕ut−neFr−dσ≤−lF≤−tσonTFJournaliofiPhysicaliChemistryiARF2006RFWWVRFZZaYSb 2.8 4

58 kpplσ≤−tσonFoΛFtπeFtr−nsΛerFr−mσltonσ−nFΛorm−lσsmFtoFπσΣπSenerΣyFmodelFsystemsTFInternationali
JournaliofiQuantumiChemistryRF2005RFWV[RFcWZScXV 2.1 4

57 nσre≤tFwole≤ul−rFnyn−mσ≤sF“sσnΣF…u−ntumFmπemσ≤−lFr−mσltonσ−nsdFFm]VFsmp−≤tFonF−Fz−ssσveF
‘urΛ−≤eTFJournaliofiPhysicaliChemistryiARF2001RFWV[RFaVVZSaVWV 2.8 4

56
†esponseFtoFâ��mommentFonFâ��prequen≤ySdependentFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledF≤lusterF
πyperpol−rσz−∕σlσtσesdF†esolutσonFoΛFtπeFdσs≤rep−n≤yF∕etweenFtπeoryF−ndFexperσmentFΛorFrpiâ��Fâ��F[tTF
mπemTFzπysTFWVcRFYXcYFNWccbOäTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1998RFWVcRFcXVWScXVY

3.9 4

55 kpplσ≤−tσonsFoΛFwultσS†eΛeren≤eFmoupledSmlusterF’πeoryTFLectureiNotesiiniQuantumiChemistryiIIRF
1989RFWZYSW[Y 0.6 4

54 ”eryFk≤≤ur−teFmoupledFmlusterFm−l≤ul−tσonsFΛorFnσ−tomσ≤F‘ystemsFwσtπFxumerσ≤−lFyr∕σt−lsF1986RFWWWSWYY 4

53 kFrouteFtoFσmprovσnΣF†zkFex≤σt−tσonFenerΣσesFtπrouΣπFσtsF≤onne≤tσonFtoFequ−tσonSoΛSmotσonF
≤oupledF≤lusterFtπeoryTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2020RFW[YRFXYZWVW 3.9 4

52 ‘pσnSor∕σtFsplσtFσonσzedF−ndFele≤tronS−tt−≤πedFst−tesFusσnΣFexplσ≤σtlyS≤orrel−tedFequ−tσonSoΛSmotσonF
≤oupledS≤lusterFsσnΣlesF−ndFdou∕lesFeσΣenve≤torsTFChemicaliPhysicsiLettersRF2019RFaYVRFYaXSYaa 2.5 3

51 ”σ∕r−tσon−lFmπ−r−≤terσz−tσonFoΛF†−dσ≤−lFsonFkddu≤tsF∕etweenFsmσd−zoleF−ndFmyTFJournaliofiPhysicali
ChemistryiARF2018RFWXXRFYbV[SYbWV 2.8 3

50 ‘pσnSor∕σtFsplσttedFex≤σtedFst−tesFusσnΣFexplσ≤σtlyS≤orrel−tedFequ−tσonSoΛSmotσonF≤oupledS≤lusterF
sσnΣlesF−ndFdou∕lesFeσΣenve≤torsTFChemicaliPhysicsiLettersRF2018RF]cbRFWaWSWa[ 2.5 3

49
moupledS≤lusterF∕−sedF∕−sσsFsetsFΛorFv−len≤eF≤orrel−tσonF≤−l≤ul−tσonsTFxewFprσmσtσvesRFΛrozenF−tomσ≤F
n−tur−lFor∕σt−lsRF−ndF∕−sσsFsetsFΛromFdou∕leFtoFπextupleFzet−FΛorF−tomsFrRFreRF−ndFlSxeTFJournaliofi
ChemicaliPhysicsRF2018RFWZcRFV]ZWV[

3.9 3
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48
oqu−tσonSoΛSmotσonF≤oupledF≤lusterFmetπodFΛorFσonσzedFst−tesFwσtπFp−rtσ−lFσn≤lusσonFoΛF≤onne≤tedF
trσplesdFkssessmentFoΛFtπeF−≤≤ur−≤yFσnFreΣul−rF−ndFexplσ≤σtlyS≤orrel−tedF−ppro−≤πesTFChemicali
PhysicsiLettersRF2014RF]WVS]WWRFWaYSWab

2.5 3

47 morrel−tσonF≤orre≤tσonFtoF≤onΛσΣur−tσonFσnter−≤tσonFsσnΣlesFΛromF≤oupledF≤lusterFpertur∕−tσonF
tπeoryTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2014RFWZVRFXYZWVb 3.9 3

46 netermσn−tσonFoΛFtπeFsσzeS≤onsσsten≤yFerrorFσnFtπeFsσnΣleF−ndFdou∕leFex≤σt−tσonF≤onΛσΣur−tσonF
σnter−≤tσonFmodelTFInternationaliJournaliofiQuantumiChemistryRF2009RFWXRFW][SWaY 2.1 3

45 kF†eσnvestσΣ−tσonFoΛF†−mseyMsF’πeoryFoΛFxw†FmouplσnΣTFAdvancesiiniQuantumiChemistryRF2005RFZbRFZYZSZ]a1.4 3

44 rσddenFsymmetryFσnFpermσS≤ont−≤tFxw†Fspσnâ��spσnF≤ouplσnΣF≤onst−ntsTFMoleculariPhysicsRF2006RFWVZRFXZVYSXZWW1.7 3

43 momput−tσon−lFnesσΣnFoΛF‘σlσ≤onF‘u∕oxσdesdFmπemσ≤−lF−ndFwe≤π−nσ≤−lFpor≤esFonFtπeFktomσ≤F‘≤−leTF
JournaliofiComputeryAidediMaterialsiDesignRF2006RFWYRFWb[SXVV 3

42 mπ−nΣσnΣFtπeFzropertσesFoΛFxQ[F−ndFxâ��[F∕yF‘u∕stσtutσonTFTheoreticaliandiComputationaliChemistryRF
2003RFZZWSZ[[ 3

41 k≤πσevσnΣFzredσ≤tσveF‘σmul−tσonsFwσtπF…u−ntumFwe≤π−nσ≤−lFpor≤esF”σ−FtπeF’r−nsΛerFr−mσltonσ−ndF
zro∕lemsF−ndFzrospe≤tsF2005RFXaS[a 3

40 …u−ntumF’πeoryFzroje≤tXaWSXb] 3

39 ’πeoretσ≤−lFσnvestσΣ−tσonFoΛFtπeFrel−tσveFst−∕σlσtσesFoΛFsσnΣletF−ndFtrσpletFdσsulΛσdesTFChemicaliPhysicsi
LettersRF1991RFWb[RFX[WSX[[ 2.5 3

38 ’πeFσsomerσz−tσonFoΛFrxmlrYFiFrmxlrYTFComputationaliandiTheoreticaliChemistryRF1992RFX[bRFX]WSX]c 3

37 xσtrometπ−neFdσmerFpotentσ−lFenerΣyFsurΛ−≤eFstudσesTFInternationaliJournaliofiQuantumiChemistryRF
1986RFYVRF]c[SaWW 2.1 3

36 ‘tudyFoΛFtπeF≤onΛorm−tσonFoΛFtπeFdσlσtπσo−≤etyleneFmole≤uleTFInternationaliJournaliofiQuantumi
ChemistryRF1987RFYXRF]WYS]XW 2.1 3

35 oxtendedFΛlo−tσnΣFspπerσ≤−lFq−ussσ−nF∕−sσsFsetsFΛorFmole≤ulesTFkltern−tσveF≤orrel−tσnΣFor∕σt−lsFΛorF
mole≤ul−rFenerΣyF≤−l≤ul−tσonsTFChemicaliPhysicsiLettersRF1984RFWWVRFY]WSY]Z 2.5 3

34 oxtendedFΛlo−tσnΣFspπerσ≤−lFq−ussσ−nF∕−sσsFsetsFΛorFwole≤ulesTFp‘qyF∕−sσsFΛorFuseFσnF−dv−n≤edF
≤orrel−tedF≤−l≤ul−tσonsFoΛFele≤tronσ≤Fstru≤turesTFChemicaliPhysicsiLettersRF1984RFWWVRFY][SY]b 2.5 3

33 oxplσ≤σtlyS≤orrel−tedF≤oupledF≤lusterFmetπodFΛorFlonΣSr−nΣeFdσspersσonF≤oeΛΛσ≤σentsTFChemicali
PhysicsiLettersRF2017RF]aXRFWYYSWY] 2.5 2

32 olement−ryFre−≤tσonFproΛσleF−ndF≤πemσ≤−lFkσnetσ≤sFstudyFoΛF[mNWnOUNYzOFQF‘σrZäFwσtπFtπeFmm‘nN’OF
metπodTFChemicaliPhysicsiLettersRF2017RF]bVRF]WS]b 2.5 2

31 †eΛeren≤eFdependen≤eFoΛFtπeFtwoSdetermσn−ntF≤oupledS≤lusterFmetπodFΛorFtrσpletF−ndFopenSsπellF
sσnΣletFst−tesFoΛF∕σr−dσ≤−lFmole≤ulesTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2018RFWZbRFW]ZWVX 3.9 2
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30 qeometrσ≤Fwet−st−∕σlσtyFσnFwole≤ulesF−sF−F–−yFtoFonπ−n≤eFonerΣyF‘tor−ΣeTFAdvancesiiniQuantumi
ChemistryRF2014RF]cRFWZaSWaV 1.4 2

29 nσre≤tF≤oupledF≤lusterF≤−l≤ul−tσonsFonFex≤σtedFst−tesTFInternationaliJournaliofiQuantumiChemistryRF
2009RFXbRFXWaSXXV 2.1 2

28 kFrem−rkFonFtπeFdσs≤onne≤tedFn−tureFoΛFv−Σr−nΣeFequ−tσonsFσnFtπeF≤ontextFoΛF−Flσne−rSs≤−lσnΣF
σmplement−tσonFoΛFtπeF≤oupledS≤lusterFenerΣyFΣr−dσentsTFMoleculariPhysicsRF2012RFWWVRFXYZYSXYZb 1.7 2

27 ‘tru≤tureRFspe≤tr−RF−ndFre−rr−nΣementFme≤π−nσsmFoΛFzrXpYdFrevσsσtσnΣF−F≤l−ssσ≤Fpro∕lemFσnF
stru≤tur−lFσnorΣ−nσ≤F≤πemσstryTFJournaliofiPhysicaliChemistryiARF2007RFWWWRFXXXVSb 2.8 2

26 ’πeoryFoΛFtπeFsπortSr−nΣeF≤orrel−tσonFπoleFmodelTFMoleculariPhysicsRF2005RFWVYRFXVcYSXWVY 1.7 2

25 mryst−lFor∕σt−lFstudyFoΛFpoly≤−r∕onylTFInternationaliJournaliofiQuantumiChemistryRF2003RFc[RF]YbS]ZX 2.1 2

24 ‘umSyverS‘t−teF†epresent−tσonFoΛFxonlσne−rF†esponseFzropertσesFσnF’σmeSnependentF
r−rtreeSpo≤kF’πeoryTFACSiSymposiumiSeriesRF1996RFacSWVW 0.4 2

23 ‘tru≤tureF−ndFde≤omposσtσonFp−tπFoΛFtπeFrspFr−dσ≤−lTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF1991RFc[RFZYYSZZV 3.9 2

22
zerspe≤tσveFonFâ��ynFtπeF≤orrel−tσonFpro∕lemFσnF−tomσ≤F−ndFmole≤ul−rFsystemsTFm−l≤ul−tσonFoΛF
w−veΛun≤tσonF≤omponentsFσnF“rsellStypeFexp−nsσonFusσnΣFqu−ntumSΛσeldFtπeoretσ≤−lFmetπodsâ��F2000
RFXaYSXa[

2

21 m−r∕onFmlustersdF’πeF‘ynerΣσsmFletweenF’πeoryF−ndFoxperσmentF1993RFXYSYW 2

20 oqu−tσonFoΛFmotσonF≤oupledS≤lusterFstudyFoΛF≤oreFex≤σt−tσonFspe≤tr−FssdFleyondFtπeFdσpoleF
−pproxσm−tσonTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2021RFW[[RFVcZWVY 3.9 2

19
”−len≤eF−ndF≤π−rΣeStr−nsΛerFoptσ≤−lFpropertσesFΛorFsomeF‘σmFNmRFnFâ�⁄FWXOF≤lustersdFmomp−rσnΣF
’nSnp’RF≤ompleteS∕−sσsSlσmσtFoywmmRF−ndF∕en≤πm−rksFΛromFspe≤tros≤opyTFJournaliofiChemicali
PhysicsRF2018RFWZbRFWaZYVc

3.9 1

18 k≤esZdFkFzl−tΛormFΛorFmomput−tσon−lFmπemσstryFm−l≤ul−tσonsFwσtπFoxtremelyFv−rΣeFllo≤kS‘p−rseF
krr−ysF2017RF 1

17 ’πeoretσ≤−lFstudyFoΛFlowSlyσnΣFex≤σtedFst−tesFoΛFr‘—FN—FgFpRFmlRFlrRFsOTFChemicaliPhysicsiLettersRF2014RF
]VXRFYZSYc 2.5 1

16 kFperson−lFπσstoryFoΛFtπeF…u−ntumF’πeoryFzroje≤tF−ndFtπeF‘−nσ∕elFmeetσnΣFonFtπeFo≤≤−sσonFoΛFtπeσrF
ΛσΛtσetπF−nnσvers−ryTFMoleculariPhysicsRF2010RFWVbRFXbXYSXbYc 1.7 1

15 ‘tru≤tureF−ndFpropertσesFoΛFxr[XQdFkFdσ≤−tσonFwσtπFtwoFXSele≤tronFYS≤enterF∕ondsTFInternationali
JournaliofiQuantumiChemistryRF1998RFaVRFWVVYSWVVa 2.1 1

14 smprovσnΣFtπeFperΛorm−n≤eFoΛFdσre≤tF≤oupledF≤lusterF−n−lytσ≤−lFΣr−dσentsF−lΣorσtπmsTFMoleculari
PhysicsRF2005RFWVYRFXVbWSXVbY 1.7 1

13 z−rtσtσonσnΣFoΛFtπeF”σ∕r−tσon−lSole≤tronσ≤Fr−mσltonσ−nTFk∕FsnσtσoFmorrel−tedFm−l≤ul−tσonsFoΛFtπeFpσrstF
”σ∕ronσ≤F’r−nsσtσonsFΛorF‘omeF‘σmpleFwole≤ulesTFLectureiNotesiiniQuantumiChemistryiIIRF1989RFc[SWXZ 0.6 1
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12 zertur∕−tσonFsmprovedFx−tur−lFvσne−rS‘≤−ledFmoupledSmlusterFwetπodF−ndFstsFkpplσ≤−tσonFtoF
monΛorm−tσon−lFkn−lysσsTFJournaliofiPhysicaliChemistryiARF2019RFWXYRFYaWSYbW 2.8 1

11 †σΣorousF−ndFompσrσ≤−lFkppro−≤πesFtoFmorrel−tedF‘σnΣleSz−rtσ≤leF’πeorσesF2018RFWSXV 1

10 kmo‘Fss 1

9 len≤πm−rkσnΣFσsotropσ≤FπyperΛσneF≤ouplσnΣF≤onst−ntsFusσnΣFN…’zOFnp’FΛun≤tσon−lsF−ndF≤oupledF
≤lusterFtπeoryTTFJournaliofiChemicaliPhysicsRF2022RFW[]RFVcZWVa 3.9 0

8
zr−Σm−tσ≤F−∕FσnσtσoFpredσ≤tσonFoΛFentπ−lpσesFoΛFΛorm−tσonFΛorFl−rΣeFmole≤ulesdF−≤≤ur−≤yFoΛFwzXF
ΣeometrσesF−ndFΛrequen≤σesFusσnΣFmm‘nN’OF≤orrel−tσonFenerΣσesTFJournaliofiMoleculariModelingRF
2013RFWcRFXbXWSZ

2

7 sntrodu≤tσonFtoFpro≤eedσnΣsFoΛFwole≤ul−rF…u−ntumFwe≤π−nσ≤sFXVWVdFΛromFmetπyleneFtoFnxkF−ndF
∕eyondTFMoleculariPhysicsRF2010RFWVbRFXZYaSXZYb 1.7

6 kFmultσreΛeren≤eFm−nyS∕odyFpertur∕−tσonFtπeoryFstudyFoΛFleFQFrXFShFlerXTFInternationaliJournaliofi
QuantumiChemistryRF2009RFXZRFYZaSY[] 2.1

5 k∕FσnσtσoFstudσesFoΛFπyponσtrousF−≤σdTFInternationaliJournaliofiQuantumiChemistryRF1987RFYXRF]VYS]WX 2.1

4 ole≤tronFmorrel−tσonFΛromFwole≤ulesFtoFw−terσ−lsF2002RFXWcSXY]

3 kF’πeoretσ≤−lF‘tudyFoΛFtπeF“nσmole≤ul−rFnσsso≤σ−tσonFoΛFnσ∕or−neTFTopicsiiniMoleculariOrganizationi
andiEngineeringRF1989RFY[aSY]Y

2 l−sσsF‘etsFΛorFmorrel−tedFwetπodsTFLectureiNotesiiniQuantumiChemistryiIIRF2021RFWXcSW[[ 0.6

1 k≤πσevσnΣFzredσ≤tσveF‘σmul−tσonsFwσtπF…u−ntumFwe≤π−nσ≤−lFpor≤esF”σ−FtπeF’r−nsΛerFr−mσltonσ−ndF
zro∕lemsF−ndFzrospe≤tsF2005RFXaS[a
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