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ioω≤βgurätβoωäπCytäöβπβtyCäωüCxotätβoωäπCzräωsβtβoωCβωC”βrøoωoø−ω−Phäs−üC”β−gπ−râ��tättäCiätäπystsQC
JournalgofgPhysicalgChemistrygAOC2000OCTSWOCTS]VUPTS]V[

2.8 28

424
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gø−toω−CäωütPσ−tαyπäø−täσβü−CβωCioσpπ−x−sCsC≤orωcCTCtoCZC≤roσCmäsCvαäs−CkquβπβörβäC
j−t−rσβωätβoωsCäωüCzα−or−tβøäπCiäπøuπätβoωsQCJournalgofgthegAmericangChemicalgSocietyOC2000OCTUUOCTSWWSPTSWW]

16.4 123

423 iäπβörätβoωCo≤Ctα−CwuäωtuσRiπässβøäπCnäσβπtoωβäωCβωCy−σβ−σpβrβøäπCwsRssCgsTCäωüCvsVC
s−tαoüsQCJournalgofgPhysicalgChemistrygAOC2000OCTSWOCTS]UVPTS]VT 2.8 51

422 iâ��n´•´•´•’Cnyürog−ωChoωüsCo≤Cgø−tyπ−ω−OCktαyπ−ω−OCäωüCktαäω−CwβtαClβrstPCäωüCy−øoωüPxowCnyürβü−sQC
JournalgofgPhysicalgChemistrygAOC2001OCTSXOCWWZSPWWZ] 2.8 128

421 zowärüsC−xt−ωüβωgCtα−CäppπβøäöβπβtyCo≤Cü−ωsβtyC≤uωøtβoωäπCtα−oryCtoCw−äνπyCöouωüCsyst−σsQCJournalg
ofgChemicalgPhysicsOC2001OCTTXOC[ZW[P[ZXZ 3.9 563

420 zα−CozoωoπysβsCo≤Cäø−tyπ−ω−PPäCquäωtuσCøα−σβøäπCβωv−stβgätβoωQCJournalgofgthegAmericangChemicalg
SocietyOC2001OCTUVOCYTUZPWT 16.4 49
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419 k≤≤−øtCo≤Ciouωt−rpoβs−Ciorr−øtβoωCoωCtα−Cm−oσ−trβ−sCäωüC}βörätβoωäπClr−qu−ωøβ−sCo≤Cnyürog−ωC
hoωü−üCyyst−σsQCJournalgofgPhysicalgChemistrygAOC2001OCTSXOCWVX]PWVYW 2.8 53

418 gCzα−or−tβøäπCoωv−stβgätβoωCo≤Ctα−Ck≤≤−øtsCo≤Ckπ−øtroω−gätβv−CyuöstβtutβoωCoωCtα−Cytr−ωgtαCo≤C
iâ��n´•´•´•tCnyürog−ωChoωüsQCJournalgofgPhysicalgChemistrygAOC2001OCTSXOC[ZT[P[ZUY 2.8 55

417 j−ωsβtyC≤uωøtβoωäπCtα−ory`Cøov−räg−Co≤CüyωäσβøCäωüCωoωPüyωäσβøC−π−øtroωCøorr−πätβoωC−≤≤−øtsQC
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416 oωt−räøtβoωC−ω−rgβ−sCo≤CväωCü−rC‘ääπsCäωüCαyürog−ωCöoωü−üCsyst−σsCøäπøuπät−üCusβωgCü−ωsβtyC
≤uωøtβoωäπCtα−ory`Cgss−ssβωgCtα−Cv‘]TCσoü−πQCJournalgofgChemicalgPhysicsOC2001OCTTWOCV]W]PV]XZ 3.9 639
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zα−or−tβøäπCoωsβgαtCβωtoCtα−Coωt−räøtβoωsCo≤CzsgPh−ωz−ω−CäωüCzsgPvyrroπ−CwβtαChVr“vC
j−ωsβtyPluωøtβoωäπCzα−oryCKjlzLCäωüCäöCoωβtβoCy−øoωüCurü−rCsˆ‚ππ−râ��vπ−ss−tCv−rturöätβoωCzα−oryC
KsvULCiäπøuπätβoωsQCJournalgofgPhysicalgChemistrygAOC2001OCTSXOCXWVTPXWVZ

2.8 40

414 soπ−øuπärCiπust−rs`Cvot−ωtβäπCkω−rgyCäωüClr−−Ckω−rgyCyur≤äø−sQCwuäωtuσCiα−σβøäπCäöCβωβtβoCäωüC
ioσput−rCyβσuπätβoωCytuüβ−sQC2001OCXYXPX[W

413 {sβωgCqoαωâ��yαäσCuröβtäπsCβωCyyσσ−tryPgüäpt−üCv−rturöätβoωCzα−oryCtoCoωv−stβgät−C
oωt−rσoπ−øuπärCoωt−räøtβoωsQCJournalgofgPhysicalgChemistrygAOC2001OCTSXOCYWYPYX] 2.8 234

412 zα−CσuπtβPøo−≤≤βøβ−ωtCøorr−πät−üCquäωtuσCσ−øαäωβøäπCøäπøuπätβoωsC≤orCstruøtur−sOC−ω−rgβ−sOCäωüC
αärσoωβøC≤r−qu−ωøβ−sCo≤CnlCäωüCnUuCüβσ−rsQCJournalgofgChemicalgPhysicsOC2001OCTTXOCU]UYPU]VX 3.9 21
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410 j−ωsβtyCluωøtβoωäπCiäπøuπätβoωsCo≤Cs−tαyππβtαβuσOCtPhutyππβtαβuσOCäωüCvα−ωyππβtαβuσCuπβgoσ−rs`CC
k≤≤−øtCo≤Cnyp−røoωηugätβoωCoωCioω≤orσätβoωQCJournalgofgPhysicalgChemistrygAOC2001OCTSXOC]TVP]UU 2.8 41
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äωüCvβörätβoωäπCsp−øträCo≤Cˇ�PKnUuLωCKωcTâ��WLCøoσpπ−x−sQCJournalgofgChemicalgPhysicsOC2001OCTTWOCWSTYPWSUW 3.9 32
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ChemicalgPhysicsOC2002OCTTZOCTTTTVPTTTUS 3.9 135

396 kω−rgyCpro≤βπ−Co≤Ctα−Cβωt−røoωv−rsβoωCpätαCö−tw−−ωCzPsαäp−CäωüCsπβpp−üPpäräππ−πCö−ωz−ω−Cüβσ−rsQC
JournalgofgChemicalgPhysicsOC2002OCTTZOCTTUTYPTTUUT 3.9 76

395 oσprop−rOChπu−Pyαβ≤tβωgCnyürog−ωChoωü`Czα−oryCäωüCkxp−rβσ−ωtQC2002OCU[TPU]T 1

394 sätrβxPosoπätβoωClzPoxCytuüyCäωüCzα−or−tβøäπCiäπøuπätβoωsCo≤Ctα−Cnyürog−ωPhoωüCoωt−räøtβoωCo≤C
nypoxäωtαβω−CwβtαCnUuQCJournalgofgPhysicalgChemistrygAOC2002OCTSYOCWXSUPWXTU 2.8 33

393
zα−Cx−πätβoωsαβpCö−tw−−ωChβωüβωgCsoü−πsCo≤CzsgCwβtαCluräωCäωüCoσβüäzoπ−CäωüCtα−Csoπ−øuπärC
kπ−øtrostätβøCvot−ωtβäπs`CCjlzCäωüCsvUCioσputätβoωäπCytuüβ−sQCJournalgofgPhysicalgChemistrygAOC2002
OCTSYOCTXZPTYW

2.8 14

392
gωCoω≤rär−üCytuüyCo≤Cˇ�Pnyürog−ωChoωüsCβωCsβøroPsoπvät−üCvα−ωoπ`´ CunCytr−tøαβωgC}βörätβoωsCo≤C
vα−ωoπâ��’CK’CcCiYnYOCiUnWOCäωüCiUnULCiπust−rsCβωCtα−Ct−uträπCäωüCiätβoωβøCmrouωüCytät−sQCJournalg
ofgPhysicalgChemistrygAOC2002OCTSYOC[XXWP[XYS

2.8 75

391 k≤≤−øtsCo≤Cnyürog−ωChoωüβωgCtoCgσβω−sCoωCtα−Cvα−ωoπRvα−ωoxyπCxäüβøäπCuxβüätβoωQCJournalgofg
PhysicalgChemistrygAOC2002OCTSYOCWYY]PWYZ[ 2.8 30

390 nyürog−ωCöoωüCv−rsusCpoπärC−≤≤−øts`CäωCäöCβωβtβoCäωäπysβsCoωCωCPPdCpβMCäösorptβoωCsp−øträCäωüCtC
ωuøπ−ärCsαβ−πüβωgsCo≤Cüβäzβω−sCβωCsoπutβoωQCJournalgofgthegAmericangChemicalgSocietyOC2002OCTUWOCTXSYPTX 16.4 91

389
oωt−røäπätorsQCTQCtätur−Co≤CstäøνβωgCβωt−räøtβoωsCö−tw−−ωCβωt−røäπätorsCK−tαβüβuσOCüäuωoσyøβωOC
−ππβptβøβω−OCäωüCWJOYPüβäσβωβü−PUPpα−ωyπβωüoπ−LCäωüCjtgCöäs−CpäβrsQCgöCβωβtβoCquäωtuσCøα−σβøäπOC
ü−ωsβtyC≤uωøtβoωäπCtα−oryOCäωüC−σpβrβøäπCpot−ωtβäπCstuüyQCJournalgofgthegAmericangChemicalgSocietyOC
2002OCTUWOCVVYYPZY

16.4 275

388 iouωt−rβoωCk≤≤−øtsCoωCtα−Ciätβoωâ��ˇ�Coωt−räøtβoωCö−tw−−ωCgπνäπβω−CkärtαCiätβoωsCäωüCh−ωz−ω−QC
JournalgofgPhysicalgChemistrygAOC2002OCTSYOCTTUTXPTTUUS 2.8 27

387 urβgβωCo≤CätträøtβoωCäωüCüβr−øtβoωäπβtyCo≤Ctα−CpβRpβCβωt−räøtβoω`Cσoü−πCøα−σβstryCøäπøuπätβoωsCo≤C
ö−ωz−ω−Cüβσ−rCβωt−räøtβoωQCJournalgofgthegAmericangChemicalgSocietyOC2002OCTUWOCTSWPTU 16.4 935

386
jβr−øtCuös−rvätβoωCo≤C‘−äνCnyürog−ωChoωüsCβωCsβørosoπvät−üCvα−ωoπ`Coω≤rär−üCyp−øtrosøopyCo≤CunC
ytr−tøαβωgC}βörätβoωsCo≤Cvα−ωoπâ��iuCäωüCâ��iuUCβωCySCäωüCjSQCJournalgofgPhysicalgChemistrygAOC2002OC
TSYOCTSTUWPTSTU]

2.8 45

385 v−øuπβärCstruøtur−Co≤Ctα−CnuuuKPLCäωβoωQCJournalgofgthegAmericangChemicalgSocietyOC2002OCTUWOC[WYUPZS 16.4 35

384 vostCnärtr−−â��loøνCäωüCjlzCytuüβ−sCoωCvyrroπ−´•´•´•tβtrog−ωCäωüCvyrroπ−´•´•´•iäröoωCsoωoxβü−C
soπ−øuπ−sQCInternationalgJournalgofgMoleculargSciencesOC2002OCVOCZZZPZ[] 6.3 7
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383 nyürog−ωChoωüβωgCβωCsoωoσ−rsCäωüCjβσ−rsCo≤CUPgσβωo−tαäωoπQCJournalgofgPhysicalgChemistrygAOC
2002OCTSYOCYY[PYZ] 2.8 81

382 jβssoøβätβoωCö−αävβorCo≤Cβoωβz−üCväπ−räσβü−`CvärtCooQCzα−or−tβøäπC−xpπorätβoωCo≤Ctα−Cpot−ωtβäπP−ω−rgyC
sur≤äø−QC2002OCUTWOCTU]PTXW 14

381 z−träsuπ≤urCt−träωβtrβü−CäωüCβtsCs−π−ωβuσCäωäπogs`CäöCβωβtβoCäωüCjlzCøäπøuπätβoωsQC2002OCX[UOC[XP]S 9

380 zα−CαyürätβoωC−≤≤−øtCoωCtα−CuräøβπC≤r−qu−ωøβ−s`CäωC−xp−rβσ−ωtäπCäωüCquäωtuσCøα−σβøäπCstuüyQC2002OC
X[XOCY]P]U 64

379 gCgräüβ−ωtPøorr−øt−üCü−ωsβtyC≤uωøtβoωäπCäωüCsvUCstuüyCo≤Cpα−ωoπâ��äσσoωβäCäωüC
pα−ωoπâ��äσσoωβäKNLCαyürog−ωPöoωü−üCøoσpπ−x−sQC2002OCU[XOCTZZPT]V 39

378 j−ωsβtyC≤uωøtβoωäπCøoσpπ−t−CstuüyCo≤Cαyürog−ωCöoωüβωgCö−tw−−ωCtα−Cwät−rCσoπ−øuπ−CäωüCtα−C
αyüroxyπCräüβøäπCKnUuC´•CnuLQCInternationalgJournalgofgQuantumgChemistryOC2002OC[]OCXXSPXX[ 2.1 50

377 v−rturöätβoωCo≤Ctα−Cβωträσoπ−øuπärCαyürog−ωCöoωüsCo≤Cgπuøos−CöyCiuNCässoøβätβoωQCInternationalg
JournalgofgQuantumgChemistryOC2002OC[YOCTV[PTWW 2.1 3

376 zα−or−tβøäπCjlzCäωüC−xp−rβσ−ωtäπCtsxCstuüβ−sCoωCuräøβπCäωüCXP≤πuorouräøβπQCJournalgofgMolecularg
StructureOC2002OCYTVOCTXVPTYY 3.4 56

375 zα−Cuâ��neˇ�Cαyürog−ωCöoωü−üCpα−ωoπâ��ö−ωz−ω−KNLCräüβøäπCøätβoωβøCüβσ−r`CäCgräüβ−ωtPøorr−øt−üC
ü−ωsβtyC≤uωøtβoωäπCstuüyQC2002OCVX[OCVY[PVZY 21

374 ioω≤orσätβoωäπCprop−rtβ−sCo≤Cp−ωβøβππβωs`CquäωtuσCøα−σβøäπCøäπøuπätβoωsCäωüCσoπ−øuπärCüyωäσβøsC
sβσuπätβoωsCo≤Cö−ωzyπp−ωβøβππβωQCJournalgofgComputationalgChemistryOC2003OCUWOCT[YWPZV 3.5 11

373 nyürog−ωCöoωüβωgCö−tw−−ωCøαπorβω−Coxβü−CäωüCwät−rCKnUu´•iπuLCräüβøäπCøoσpπ−xQC2003OCV[UOCWYYPWZW 24

372 gωCäöCβωβtβoCstuüyCo≤Ctα−Cprop−rtβ−sCo≤Csoσ−Cαyürβü−Cüβσ−rsQC2003OCYOCUYVPU[Y 5

371 kxp−rβσ−ωtäπCäωüCquäωtuσCøα−σβøäπCstuüyCo≤Cpyrroπ−Cs−π≤PässoøβätβoωCtαrougαCtâ��neˇ�Cαyürog−ωC
öoωüβωgQCJournalgofgMoleculargStructureOC2003OCYW]OCUVTPUWV 3.4 26

370 kxp−rβσ−ωtäπCäωüCquäωtuσCøα−σβøäπCstuüyCo≤Cpyrroπ−Cs−π≤PässoøβätβoωCtαrougαCtâ��neˇ�Cαyürog−ωC
öoωüβωgQCJournalgofgMoleculargStructureOC2003OCYXTPYXVOCZ]VP[SX 3.4 12

369 uωCtα−CøoωtrβöutβoωCo≤Cβωträσoπ−øuπärCnPöoωüβωgC−ωtropyCtoCtα−Cøoω≤orσätβoωäπCstäöβπβtyCo≤Cäπäωβω−C
øoω≤orσätβoωsQC2003OCX]OCTV[ZP]Z 38

368 zα−or−tβøäπCstuüyCoωCtα−Cst−r−oøα−σβstryCo≤Cβωträσoπ−øuπärCα−t−roCjβ−πsâ��gπü−rCøyøπoäüüβtβoωC
r−äøtβoωsCo≤Cäzoäπν−ω−sQCInternationalgJournalgofgQuantumgChemistryOC2003OC]XOCTVVPTVY 2.1 4

367 iαäräøt−rβzätβoωCo≤Cüβαyürog−ωPöoωü−üCjâ��nenâ��gCøoσpπ−x−sCoωCtα−CöäsβsCo≤Cβω≤rär−üCäωüCσägω−tβøC
r−soωäωø−Csp−øtrosøopβøCpäräσ−t−rsQCJournalgofgChemicalgPhysicsOC2003OCTT]OCXS]WPXTSW 3.9 62

366 kstβσät−sCo≤CquäωtuσCøα−σβøäπCσoπ−øuπärCøαäräøt−rβstβøsC≤orCøoσpπ−t−CöäsβsCs−tsQC2003OCWVOCUWVPUYX 6
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365 toröorωyπCøätβoωsCo≤CgroupCTWC−π−σ−ωtsQCJournalgofgthegAmericangChemicalgSocietyOC2003OCTUXOCUTX[PY[ 16.4 47

364 ytrβvβωgCtoC{ωü−rstäωüCtα−Cvrop−rtβ−sCo≤C{ωβv−rsäπCtuøπ−oöäs−s`´ CgCioσputätβoωäπCytuüyCo≤Cgzoπ−C
iäröoxäσβü−sQCJournalgofgPhysicalgChemistrygAOC2003OCTSZOCZ]SSPZ]TS 2.8 9

363 ioσöβω−üCsätrβxPosoπätβoωClzPoxCäωüCzα−or−tβøäπCytuüyCo≤Ctα−CoωtrβωsβøCzäutoσ−rβøOC}βörätβoωäπOCäωüC
nPhoωüβωgCvrop−rtβ−sCo≤CtWPs−tαoxyøytosβω−QCJournalgofgPhysicalgChemistrygAOC2003OCTSZOCTZTSPTZT] 2.8 10

362 tPσ−tαyπ≤orσäσβü−Pö−ωz−ω−Cøoσpπ−xCäsCäCprototypβøäπCp−ptβü−CtPnQQQpβCαyürog−ωPöoωü−üCsyst−σ`C
ü−ωsβtyC≤uωøtβoωäπCtα−oryCäωüCsvUCstuüβ−sQCJournalgofgOrganicgChemistryOC2003OCY[OCZW]SPX 4.2 25
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360
XPøyäωoβσβωoPWPoxoσ−tαyπ−ω−PWOXPüβαyüroβσβüäzoπ−CäωüCωβtrosätβv−Cguäωβω−Cü−äσβωätβoωQCgC
tα−or−tβøäπCstuüyCo≤Cg−oσ−trβ−sOC−π−øtroωβøCstruøtur−sOCäωüCtPprotoωätβoωQCJournalgofgOrganicg
ChemistryOC2003OCY[OC][[UP]U

4.2 20

359 k≤≤−øtsCo≤Cnyürog−ωChoωüβωgCoωCtα−CgøβüβtyCo≤C{räøβπQCJournalgofgPhysicalgChemistrygAOC2003OCTSZOCTSWSYPTSWTV2.8 52

358 zα−Croπ−Co≤Ctα−CnuuuKPLCäωβoωCβωCtα−CozoωätβoωCo≤Cäπøoαoπs`Cπärg−Cüβ≤≤−r−ωø−sCβωCtα−CgäsPpαäs−CäωüC
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vropäω−OCorCjβσ−tαyπCktα−rQCgCzα−or−tβøäπCytuüyQC2006OCUXOCXZS]PXZUV 22
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≤r−−P−ω−rgyCgräüβ−ωtCσ−tαoüQCJournalgofgPhysicalgChemistrygAOC2006OCTTSOCWXXXPYV 2.8 14

316 wuäωtuσCσ−øαäωβøäπCäωäπysβsCo≤CTOUP−tαäω−üβoπCøoω≤orσätβoωäπC−ω−rg−tβøsCäωüCαyürog−ωCöoωüβωgQC
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306 yoπutβoωPvαäs−CurgäωβøCiα−σβstryQCVW]PWTT

305 m−ω−räπCp−r≤orσäωø−Co≤Cü−ωsβtyC≤uωøtβoωäπsQCJournalgofgPhysicalgChemistrygAOC2007OCTTTOCTSWV]PXU 2.8 810

304 irβtβøäπCgss−ssσ−ωtCo≤Ctα−Cv−r≤orσäωø−Co≤Cj−ωsβtyCluωøtβoωäπCs−tαoüsC≤orCy−v−räπCgtoσβøCäωüC
soπ−øuπärCvrop−rtβ−sQCJournalgofgChemicalgTheorygandgComputationOC2007OCVOCWSZPWVV 6.4 269

303 j−ωsβtyC≤uωøtβoωäπCtα−oryCwβtαCüβsp−rsβoωCøorr−øtβoωsC≤orCsupräσoπ−øuπärCstruøtur−sOCäggr−gät−sOC
äωüCøoσpπ−x−sCo≤CKöβoLorgäωβøCσoπ−øuπ−sQC2007OCXOCZWTPX[ 636

302 toωPøoväπ−ωtCβωt−räøtβoωsCβωCöβoσäøroσoπ−øuπ−sQCPhysicalgChemistrygChemicalgPhysicsOC2007OC]OCXU]TPVSV 3.6 339

301 gCøoσputätβoωäπCstuüyCoωCtα−CstäøνβωgCβωt−räøtβoωCβωCquβωαyüroω−QCJournalgofgPhysicalgChemistrygAOC
2007OCTTTOCT]][PUSST 2.8 40

300 ioσpärβsoωCo≤CäöCβωβtβoCäωüCjlzC−π−øtroωβøCstruøtur−Cσ−tαoüsC≤orCp−ptβü−sCøoωtäβωβωgCäωCäroσätβøC
rβωg`C−≤≤−øtCo≤Cüβsp−rsβoωCäωüChyykQCJournalgofgPhysicalgChemistrygAOC2007OCTTTOCTVUZUPZ 2.8 71

299
h−ωøασärνCxoPsvUCüätäöäs−Co≤Cωuøπ−βøCäøβüCöäs−Ctrβσ−rs`Cp−r≤orσäωø−Co≤Cüβ≤≤−r−ωtCü−ωsβtyC
≤uωøtβoωäπCσoü−πsC≤orCpr−üβøtβoωCo≤Cstruøtur−sCäωüCöβωüβωgC−ω−rgβ−sQCPhysicalgChemistrygChemicalg
PhysicsOC2007OC]OCXSSSP[

3.6 60

298 iätβoωPpβCβωt−räøtβoωsCo≤Cöär−CäωüCøoorüβωätβv−πyCsäturät−üCσ−täπCβoωs`CøoωträstβωgCstruøturäπCäωüC
−ω−rg−tβøCøαäräøt−rβstβøsQC2007OCTTTOCTTXWYPXV 95

297 lβrstPvrβωøβpπ−sCoωv−stβgätβoωCo≤CgüsorptβoωCäωüCjβssoøβätβoωCo≤Cnyürog−ωCoωCsgUyβCyur≤äø−sQC2007OC
TTTOCY]TSPY]TY 18

296 vr−üβøtβωgCωoωøoväπ−ωtCβωt−räøtβoωsCö−tw−−ωCäroσätβøCöβoσoπ−øuπ−sCwβtαC
roωüoωPüβsp−rsβoωPøorr−øt−üCjlzQC2007OCTTTOCTWVWYPXW 61

295 ytruøturäπCiαäräøt−rβstβøsCo≤CnyüroøäröoωCiäg−s`CClroσCluππ−räω−sCtoCoøosäα−üräπCjβäσoωüoβüsQC
2007OCTTTOCT[TT[PT[TUY 10

294 tuøπ−ärCσägω−tβøCr−soωäωø−CäωüCäöCβωβtβoCstuüβ−sCo≤CsσäππCøoσpπ−x−sC≤orσ−üCö−tw−−ωCwät−rCäωüC
pyrβüβω−Cü−rβvätβv−sCβωCsoπβüCäωüCπβquβüCpαäs−sQCJournalgofgPhysicalgChemistrygAOC2007OCTTTOCYS[WP]V 2.8 42
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293 j−ωsβtyP≤uωøtβoωäπOCü−ωsβtyP≤uωøtβoωäπCtβgαtPöβωüβωgOCäωüCwäv−C≤uωøtβoωCøäπøuπätβoωsCoωC
öβoσoπ−øuπärCsyst−σsQCJournalgofgPhysicalgChemistrygAOC2007OCTTTOCXYWUPZ 2.8 26

292 j−ωsβtyCluωøtβoωäπsC≤orCtoωøoväπ−ωtCoωt−räøtβoωCkω−rgβ−sCo≤ChβoπogβøäπCoσportäωø−QCJournalgofg
ChemicalgTheorygandgComputationOC2007OCVOCU[]PVSS 6.4 528

291 jouöπ−PαyörβüCü−ωsβtyC≤uωøtβoωäπsCwβtαCπoωgPräωg−Cüβsp−rsβoωCøorr−øtβoωs`Cαβgα−rCäøøuräøyCäωüC
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