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PBE/3z.bas PBE/4z.bas
399 A1 387 ( -12 )|195 / 6,58/0,17| 391 ( -8 )|1,24 / 4,18| 0,14
407 B1 382 ( -25 )|0,00 / 0,03/0,73| 386 ( -21 )|0,00 / 0,02| 0,75
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722 | B, | 709 ( -13 )|001 / 003|0,74| 713 ( -9 )|o0,00 / 000|075
750 | A, | 739 ( 20 )|0,02 / 004|0,75| 743 ( -16 )|0,04 / 0,06 0,75
858 | B, | 837 ( -21 )|013 / 018|075/ 839 ( -19 )|0,06 / 0,08|0,75
870 | A: | 853 ( -17 )|295 / 413|034| 855 ( -15 )|1,73 / 2,42| 0,29
922 | B | 909 ( -13 )|012 / 016/0,75| 913 ( -9 )|o0,11 / 014|075
978 | A, | 962 ( -16 )| 005 / 006|0,75| 963 ( -15 )| 0,05 / 0,06| 0,75
1026 | By |1013 ( -13 )|0,32 / 0370751017 ( -9 )|012 / 0.13] 0,75
1037 | A: |1030 ( -7 )|1,20 / 1350141037 ( 0 )|082 / 092|012
1067 | By |1057 ( -10 )|2.47 / 2,68/ 0775|1063 ( -4 )|1,25 / 1,36] 0,75
1149 | A; |1130 ( -19 )|1,00 / 1,00/ 0251135 ( -14 )|1,00 / 1,00| 0,29
1180 | B, |1164 ( -16 )|0,40 / 0,39]0,75|1170 ( -10 )|0,45 / 0,43] 0,75
1240 | A, |1224 ( -16 )|012 / 011]0,75|1228 ( -12 )|0,01 / 001] 0,75
1258 | By | 1243 ( -15 )|0,03 / 0020751249 ( -9 )|006 / 0,05| 0,75
1299 | B, |1282 ( -17 )|0,06 / 0,05|0,75|1284 ( -15 )|0,02 / 0,01] 0,72
1303 | A, |1288 ( -15 )|5:88 / 5,00|0,75|1290 ( -13 )|2,10 / 1,79| 0,75
1336 | A; |1316 ( -20 )|0,03 / 0,03/ 019|1322 ( -14 )|0,02 / 0,01| 0,18
1365| By |1344 ( -21 )|001 / 001]0,75|1348 ( -17 )|0,04 / 0,03] 0,74
1374 | A, | 1356 ( -18 )|0,10 / 0,08|0,26|1359 ( -15 )|0,02 / 0,01] 0,38
1380 | B: | 1356 ( -24 )|0,09 / 0,08/ 0,75/ 1360 ( -20 )|0,05 / 0,04| 0,75
58 'Egg] 4 mPBE/3z.bas MPBE/4z

399 | A, | 386 ( -13 )| 173 / 583]017| 390 ( -9 )[130 / 437/0,14
407 | B, | 382 ( -25 )|001 / 003|0,75| 387 ( -20 )|0,00 / 002|075
722 | B, | 709 ( -13 )|o0,01 / 002|073 713 ( -9 )|o0,00 / 000|072
759 | A, | 740 ( -19 )|0,02 / 003|0,75| 743 ( -16 )|0,03 / 0,06 0,73
858 | B, | 838 ( -20 )| 011 / 016|0,75| 840 ( -18 )| 0,06 / 0,08] 0,75
870 | A, | 852 ( -18 )|254 / 355|035| 855 ( -15 )|1,76 / 2,46| 0,29
922 | B, | 906 ( -16 )|010 / 013|073 911 ( -11 )|o0.11 / 015|075
978 | A, | 963 ( -15 )|0,04 / 005|0,75| 964 ( -14 )|0,05 / 0,06 0,75
1026 | B: |1011 ( -15 )|0,32 / 036]0,75|1015 ( -11 )|0,14 / 0,16] 0,75
1037 | A: |1026 ( -11 )|1,02 / 1,15 0151033 ( -4 )|090 / 1,00] 0,12
1067 | B: |1053 ( -14 )|213 / 232/ 075|1060 ( -7 )|1,29 / 1,40| 0,75
1149 | A; | 1128 ( -21 )|1,00 / 1,00/ 024|1134 ( -15 )|1,00 / 1,00| 0,29
1180 | B, |1164 ( -16 )|032 / 031]0,74| 1170 ( -10 )|0.46 / 044] 0,75
1240 | A, | 1225 ( -15 )|011 / 0,10/ 0,75|1230 ( -10 )|0,01 / 0,01| 0,72
1258 | By | 1245 ( -13 )|0,03 / 002]|075|1251 ( -7 )|0,06 / 0,05| 0,75
1299 | B, |1283 ( -16 )|0,05 / 0,04]0,65|1287 ( -12 )|0,01 / 0,01] 0,75




[Jejnjdjad] SYsdsOw & R §OBOdG|sEEs BOM ,0
IMfsd L 5o Odzd q e tEtEcE D@ RO ¢ ted &) 6] B S L
1303 | A, |1289 ( -14 )|503 / 426/ 075|1292 ( -11 )|211 / 1,79] 0,75
1336 | A: | 1317 ( -19 )| 002 / 002|022|1324 ( -12 )|003 / 002|013
1365 | B; | 1344 ( -21 )| 001 / 001|0,75|1348 ( -17 )|0,05 / 0,04| 0,75
1374 | A: | 1358 ( -16 )| 0,10 / 0,08|022|1361 ( -13 )|0,01 / 0,01] 0,53
1380 | B: |1358 ( -22 )|0,08 / 006|0,75|1361 ( -19 )|0,04 / 0,04] 0,73
3 ‘Egg] 4 B OLYP/3z.bas OLYP/4z.bas

399 | A, | 388 ( -11 )|161 / 545|017| 393 ( -6 )|1,18 / 3,96 0,13
407 | Bi | 392 ( -15 )|001 / 0,05|0,75| 395 ( -12 )| 0,01 / 0,03] 0,69
722 | B, | 722 (0 )|001 / 002]074] 720 ( -2 )|0,00 / 000|070
759 | A, | 750 ( -9 )|001 / 001|075 753 ( -6 )|0,02 / 003|074
858 | B, | 852 ( -6 )|012 / 018|075 853 ( -5 )|0,06 / 009|075
870 | A: | 860 ( -10 )|244 / 340|035 863 ( -7 )|1,35 / 1,89|0,35
922 | B, | 909 ( -13 )|008 / 0,10|0,72| 916 ( -6 )|0,09 / 012|075
978 | A, | 977 ( -1 )|003 / 004]|074| 979 ( 1 )|0,04 / 005|075
1026 | B: |1017 ( -9 )| 035 / 040/ 075|1024 ( -2 )|012 / 0,14] 0,75
1037 | A: | 1029 ( -8 )|1,08 / 1.22/014|1040 ( 3 )|081 / 091|012
1067 | B: |1059 ( -8 )|1,79 / 1,95/ 0751068 ( 1 )|1,06 / 1,15| 0,75
1149 | A: | 1135 ( -14 )| 1,00 / 1,00/ 0,19|1142 ( -7 )|1,00 / 1,00| 0,28
1180 | B, |1171 ( -9 )|0.16 / 016/ 0751182 ( 2 )|041 / 039|075
1240 | A, |1240 ( 0 )|012 / 011]|075|1247 ( 7 )|001 / 001]0,75
1258 | B, |1262 ( 4 )|002 / 0020741270 ( 12 )|006 / 0,05| 0,75
1299 | B, |1303 ( 4 )|002 / 002/ 075|1306 ( 7 )|001 / 000|075
1303 | A, |1308 ( 5 )|467 / 391/075/1312 ( 9 )|1,79 / 151|075
1336 | A: |1336 ( O )|001 / 001| 0451342 ( 6 )|003 / 0,03]0,05
1365| B, |1360 ( -5 )|001 / 001]|074|1367 ( 2 )|003 / 003]0,75
1374 | A, |1380 ( 6 )|014 / 011|054|1377 ( 3 )|002 / 001|071
1380 | B: |1378 ( -2 )|008 / 007]|075|1377 ( -3 )|004 / 003]0,75
5 S ‘Egg] 4 & BLYP/3z.bas BLYP/4z.bas

399 | A, | 383 ( -16 )|1,84 / 628|0,17| 386 ( -13 )|1,36 / 462|014
407 | B: | 387 ( -20 )|001 / 005|075 389 ( -18 )|0,01 / 002|075
722 | B, | 714 ( -8 )|001 / 002|075 718 ( -4 )|0,00 / 000|064
750 | A, | 748 ( -11 )|0,01 / 002|075 751 ( -8 )|0,03 / 005|074
858 | B, | 848 ( -10 )|0,11 / 016|0,75| 849 ( -9 )|0,05 / 007|075
870 | A: | 847 ( -23 )|272 / 3,.83|032| 850 ( -20 )|1,80 / 2,54| 0,30
922 | B; | 891 ( -31 )|012 / 016|0,75| 896 ( -26 )|0,11 / 0,14 0,75
978 | A, | 974 ( -4 )|003 / 004|075 974 ( -4 )|004 / 005|075
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1026 | B; | 1003 ( -23 )|1,09 / 1,26|0,75|1008 ( -18 )|0,47 / 0,54|0,75
1037 | As | 999 ( -38 )|1,29 / 1,49|0,13|1006 ( -31 )|0,91 / 1,05/ 0,13
1067 | B; | 1034 ( -33 )|[1,44 / 1,60|0,75|1040 ( -27 )|1,13 / 1,26/ 0,75
1149 | A, |1127 ( -22 )|1,00 / 1,00/ 0,22|1131 ( -18 )[1,00 / 1,00| 0,27
1180 | B, | 1175 ( -5 )|0,25 / 0,24| 0,75|1182 ( )|0,34 / 0,32]0,75
1240 | A, 1237 ( -3 )|0,13 / 0,11]0,75| 1241 ( )|0,02 / 0,02]0,74
1258 | By |1264 ( 6 )|0,02 / 001|0,74|1270 ( 12 )|0,05 / 0,04 0,75
1299 | B, | 1294 ( -5 )|0,03 / 0,02|0,75[1296 ( -3 )|001 / 0,01|0,75
1303 | A, |1301 ( -2 )|450 / 3,76/0,75[1303 ( O )|1,91 / 1,60|0,75
1336 | A; | 1330 ( -6 )[0,01 / 0,01|0,61|1338 ( 2 )|0,00 / 0,00|0,69
1365 | B; | 1347 ( -18 )|0,00 / 0,00|0,72|1353 ( -12 )|0,06 / 0,05|0,75
1374 | A; | 1371 ( -3 )|0,09 / 0,07|0,06[1376 ( 2 )|001 / 0,00| 0,48
1380 | By | 1373 ( -7 )|0,06 / 0,04|0,75| 1378 ( )|0,03 / 0,02]0,75
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