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Table 1: Reference energies1,2 of the fit set and deviations for the BP functional, 
uncorrected and with two different corrections. The deviation ΔE is given for example 
by Eref.- EBJ. The entries 1-66 are the S66 benchmark set. All values in kcal mol-1 

number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

1 -5,0 -0,6 0,0 -0,1 
2 -5,7 -1,2 -0,2 -0,3 
3 -7,0 -0,5 0,6 0,6 
4 -8,2 -1,9 -0,3 -0,4 
5 -5,9 -1,6 -0,2 -0,2 
6 -7,7 -1,5 0,5 0,4 
7 -8,3 -2,1 0,1 0,0 
8 -5,1 -0,9 -0,1 -0,1 
9 -3,1 -1,9 -0,3 -0,4 

10 -4,2 -2,3 -0,2 -0,3 
11 -5,5 -3,5 -0,4 -0,5 
12 -7,4 -1,1 0,2 0,2 
13 -6,3 -2,9 -0,5 -0,6 
14 -7,6 -2,6 0,2 0,1 
15 -8,7 -3,7 -0,1 -0,3 
16 -5,2 -1,6 -0,4 -0,5 
17 -17,4 -3,0 0,5 0,4 
18 -7,0 -0,8 0,5 0,5 
19 -7,5 -1,4 0,7 0,6 
20 -19,4 -1,5 1,0 1,0 
21 -16,5 -2,4 0,3 0,2 
22 -19,8 -2,3 0,6 0,5 
23 -19,5 -2,8 0,3 0,2 
24 -2,7 -5,6 1,1 0,7 
25 -3,8 -6,0 1,1 0,6 
26 -9,8 -9,6 0,7 0,1 
27 -3,3 -5,8 1,1 0,7 
28 -5,6 -8,0 0,8 0,3 
29 -6,7 -8,0 0,7 0,2 
30 -1,4 -3,4 0,4 0,2 
31 -3,3 -4,5 0,2 -0,1 
32 -3,7 -4,1 0,0 -0,2 
33 -1,8 -3,6 0,4 0,2 
34 -3,8 -6,8 -0,1 -0,5 
35 -2,6 -4,7 -0,1 -0,3 
36 -1,8 -3,4 -0,1 -0,2 
37 -2,4 -4,4 0,0 -0,2 
38 -3,0 -5,1 0,0 -0,2 
39 -3,5 -5,6 0,5 0,2 
40 -2,8 -4,5 0,3 0,1 
41 -4,8 -7,7 0,1 -0,3 
42 -4,1 -6,8 0,1 -0,3 
43 -3,7 -5,6 0,0 -0,3 
44 -2,0 -3,7 -0,2 -0,4 
45 -1,7 -3,0 0,0 -0,2 
46 -4,3 -6,7 -0,3 -0,7 
47 -2,8 -4,0 0,3 0,0 
48 -3,5 -4,1 0,1 -0,1 
49 -3,3 -4,0 0,2 0,0 
50 -2,9 -2,8 0,0 -0,2 
51 -1,5 -1,0 0,0 -0,1 
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number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

52 -4,7 -3,6 0,0 -0,2 
53 -4,4 -3,3 -0,1 -0,2 
54 -3,3 -2,1 0,2 0,1 
55 -4,2 -3,7 0,2 0,0 
56 -3,2 -3,8 0,2 0,0 
57 -5,3 -5,3 0,3 0,0 
58 -4,2 -2,8 -0,4 -0,5 
59 -2,9 -0,9 -0,3 -0,3 
60 -5,0 -1,9 0,0 -0,1 
61 -2,9 -4,9 -0,3 -0,5 
62 -3,5 -5,2 -0,2 -0,4 
63 -3,7 -4,8 0,2 -0,1 
64 -3,0 -3,6 -0,3 -0,5 
65 -4,1 -1,2 0,2 0,1 
66 -4,0 -3,7 -0,1 -0,2 
67 -83,2 -0,1 12,3 18,2 
68 -54,6 -9,2 6,8 13,7 

 

 

 

Table 2: Reference energies1,2 of the fit set and deviations for the BLYP functional, 
uncorrected and with two different corrections. The deviation ΔE is given for example 
by Eref.- EBJ. The entries 1-66 are the S66 benchmark set. All values in kcal mol-1 

number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

1 -5,0 -0,6 0,2 0,0 
2 -5,7 -1,3 0,0 -0,1 
3 -7,0 -0,8 0,5 0,4 
4 -8,2 -2,1 -0,2 -0,4 
5 -5,9 -1,6 0,0 -0,1 
6 -7,7 -1,9 0,4 0,2 
7 -8,3 -2,4 0,2 0,0 
8 -5,1 -0,9 0,1 0,0 
9 -3,1 -1,9 0,0 -0,1 

10 -4,2 -2,5 0,0 -0,3 
11 -5,5 -3,9 -0,2 -0,5 
12 -7,4 -1,5 0,2 0,0 
13 -6,3 -3,0 -0,3 -0,5 
14 -7,6 -3,2 0,1 -0,1 
15 -8,7 -4,2 -0,1 -0,3 
16 -5,2 -1,6 -0,2 -0,3 
17 -17,4 -3,9 0,0 -0,1 
18 -7,0 -1,0 0,6 0,5 
19 -7,5 -1,7 0,7 0,6 
20 -19,4 -3,0 0,1 -0,2 
21 -16,5 -3,4 -0,2 -0,4 
22 -19,8 -3,6 0,0 -0,3 
23 -19,5 -3,9 -0,2 -0,4 
24 -2,7 -6,3 0,6 0,8 
25 -3,8 -6,8 0,6 0,7 
26 -9,8 -10,8 0,5 0,2 
27 -3,3 -6,6 0,6 0,7 
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number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

28 -5,6 -9,1 0,4 0,3 
29 -6,7 -9,0 0,4 0,3 
30 -1,4 -3,9 0,2 0,2 
31 -3,3 -5,0 0,1 0,0 
32 -3,7 -4,5 0,0 -0,1 
33 -1,8 -4,0 0,2 0,2 
34 -3,8 -7,3 0,1 -0,2 
35 -2,6 -5,0 0,0 -0,1 
36 -1,8 -3,6 -0,1 0,0 
37 -2,4 -4,7 0,1 0,0 
38 -3,0 -5,4 0,2 0,1 
39 -3,5 -6,3 0,3 0,2 
40 -2,8 -5,0 0,1 0,2 
41 -4,8 -8,5 0,1 -0,1 
42 -4,1 -7,4 0,1 0,0 
43 -3,7 -6,1 0,0 0,0 
44 -2,0 -3,9 0,0 -0,2 
45 -1,7 -3,2 0,1 0,0 
46 -4,3 -7,3 -0,1 -0,4 
47 -2,8 -4,4 0,1 0,1 
48 -3,5 -4,6 0,0 -0,1 
49 -3,3 -4,6 0,1 0,0 
50 -2,9 -3,2 -0,1 -0,2 
51 -1,5 -1,1 0,1 0,0 
52 -4,7 -4,4 -0,3 -0,4 
53 -4,4 -3,8 -0,2 -0,3 
54 -3,3 -2,5 0,2 0,0 
55 -4,2 -4,2 0,1 -0,1 
56 -3,2 -4,3 0,1 0,0 
57 -5,3 -6,2 0,0 -0,1 
58 -4,2 -3,1 -0,4 -0,5 
59 -2,9 -0,8 -0,1 -0,1 
60 -5,0 -2,4 -0,1 -0,3 
61 -2,9 -5,2 0,0 -0,2 
62 -3,5 -5,6 0,0 -0,2 
63 -3,7 -5,4 0,0 -0,1 
64 -3,0 -3,8 -0,1 -0,3 
65 -4,1 -1,4 0,2 0,2 
66 -4,0 -4,0 0,0 -0,1 
67 -83,2 -10,9 2,6 9,9 
68 -54,6 -23,0 -7,2 3,0 
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Table 3: Reference energies1,2 of the fit set and deviations for the PBE functional, 
uncorrected and with two different corrections. The deviation ΔE is given for example 
by Eref.- EBJ. The entries 1-66 are the S66 benchmark set. All values in kcal mol-1 

number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

1 -5,0 0,2 0,7 0,6 
2 -5,7 -0,3 0,4 0,4 
3 -7,0 0,4 1,2 1,1 
4 -8,2 -0,7 0,3 0,2 
5 -5,9 -0,5 0,4 0,4 
6 -7,7 -0,2 1,0 0,9 
7 -8,3 -0,8 0,6 0,5 
8 -5,1 0,1 0,6 0,5 
9 -3,1 -0,7 0,4 0,3 

10 -4,2 -0,9 0,4 0,3 
11 -5,5 -2,0 0,1 -0,1 
12 -7,4 0,0 0,8 0,7 
13 -6,3 -1,5 0,0 -0,1 
14 -7,6 -1,2 0,6 0,5 
15 -8,7 -2,2 0,2 0,0 
16 -5,2 -0,5 0,3 0,2 
17 -17,4 -1,7 0,5 0,4 
18 -7,0 0,1 1,0 0,9 
19 -7,5 -0,3 1,0 0,9 
20 -19,4 -0,5 1,2 1,1 
21 -16,5 -1,2 0,6 0,4 
22 -19,8 -1,2 0,7 0,6 
23 -19,5 -1,6 0,4 0,3 
24 -2,7 -3,8 0,2 0,1 
25 -3,8 -4,2 0,0 0,0 
26 -9,8 -7,0 -0,8 -1,0 
27 -3,3 -4,0 0,1 0,1 
28 -5,6 -5,8 -0,5 -0,6 
29 -6,7 -5,8 -0,6 -0,7 
30 -1,4 -2,1 0,2 0,2 
31 -3,3 -2,8 0,0 -0,1 
32 -3,7 -2,6 -0,1 -0,2 
33 -1,8 -2,2 0,2 0,1 
34 -3,8 -4,1 0,2 -0,2 
35 -2,6 -2,7 0,3 0,1 
36 -1,8 -1,8 0,4 0,2 
37 -2,4 -2,5 0,3 0,1 
38 -3,0 -3,1 0,3 0,1 
39 -3,5 -3,7 0,1 0,0 
40 -2,8 -2,8 0,3 0,1 
41 -4,8 -5,1 -0,2 -0,5 
42 -4,1 -4,5 -0,2 -0,4 
43 -3,7 -3,6 -0,1 -0,3 
44 -2,0 -2,0 0,2 0,1 
45 -1,7 -1,6 0,3 0,2 
46 -4,3 -4,2 -0,1 -0,4 
47 -2,8 -2,5 0,1 0,0 
48 -3,5 -2,7 -0,1 -0,2 
49 -3,3 -2,6 0,0 0,0 
50 -2,9 -1,6 0,1 0,0 
51 -1,5 -0,2 0,4 0,3 
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number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

52 -4,7 -2,2 0,1 0,0 
53 -4,4 -1,9 0,1 0,0 
54 -3,3 -0,9 0,5 0,4 
55 -4,2 -2,1 0,3 0,2 
56 -3,2 -2,3 0,2 0,1 
57 -5,3 -3,5 0,0 -0,1 
58 -4,2 -1,6 -0,1 -0,2 
59 -2,9 0,0 0,3 0,3 
60 -5,0 -0,8 0,5 0,4 
61 -2,9 -2,8 0,1 -0,1 
62 -3,5 -3,1 0,2 0,0 
63 -3,7 -3,1 0,0 -0,1 
64 -3,0 -2,0 0,1 0,0 
65 -4,1 -0,4 0,5 0,5 
66 -4,0 -2,2 0,1 0,0 
67 -83,2 10,7 16,1 21,9 
68 -54,6 -0,5 5,4 13,6 

 

 

 

Table 4: Reference energies1,2 of the fit set and deviations for the TPSS functional, 
uncorrected and with two different corrections. The deviation ΔE is given for example 
by Eref.- EBJ. The entries 1-66 are the S66 benchmark set. All values in kcal mol-1 

number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

1 -5,0 -0,2 0,3 0,2 
2 -5,7 -0,8 0,0 0,0 
3 -7,0 -0,2 0,8 0,7 
4 -8,2 -1,5 -0,2 -0,2 
5 -5,9 -1,1 0,1 0,0 
6 -7,7 -1,0 0,6 0,6 
7 -8,3 -1,7 0,1 0,1 
8 -5,1 -0,5 0,2 0,2 
9 -3,1 -1,3 0,0 0,0 

10 -4,2 -1,8 -0,1 -0,1 
11 -5,5 -3,1 -0,5 -0,5 
12 -7,4 -0,7 0,4 0,3 
13 -6,3 -2,3 -0,4 -0,4 
14 -7,6 -2,1 0,2 0,2 
15 -8,7 -3,1 -0,2 -0,2 
16 -5,2 -1,1 -0,1 -0,1 
17 -17,4 -2,6 0,2 0,3 
18 -7,0 -0,5 0,7 0,7 
19 -7,5 -1,0 0,7 0,7 
20 -19,4 -1,2 0,9 0,9 
21 -16,5 -2,1 0,1 0,2 
22 -19,8 -2,0 0,4 0,5 
23 -19,5 -2,4 0,1 0,2 
24 -2,7 -4,8 0,4 0,5 
25 -3,8 -5,3 0,2 0,4 
26 -9,8 -8,8 -0,8 -0,5 
27 -3,3 -5,1 0,3 0,5 



7 
 

number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

28 -5,6 -7,2 -0,3 -0,1 
29 -6,7 -7,2 -0,4 -0,2 
30 -1,4 -2,9 0,2 0,2 
31 -3,3 -3,8 -0,2 -0,1 
32 -3,7 -3,5 -0,2 -0,2 
33 -1,8 -3,0 0,1 0,2 
34 -3,8 -5,8 -0,4 -0,4 
35 -2,6 -3,9 -0,1 -0,1 
36 -1,8 -2,7 0,1 0,1 
37 -2,4 -3,7 0,0 0,0 
38 -3,0 -4,4 -0,2 -0,2 
39 -3,5 -4,9 0,0 0,1 
40 -2,8 -3,8 0,1 0,2 
41 -4,8 -6,8 -0,5 -0,5 
42 -4,1 -6,0 -0,5 -0,4 
43 -3,7 -4,8 -0,3 -0,2 
44 -2,0 -3,0 -0,1 -0,1 
45 -1,7 -2,3 0,1 0,1 
46 -4,3 -5,8 -0,7 -0,6 
47 -2,8 -3,3 0,1 0,1 
48 -3,5 -3,6 -0,2 -0,1 
49 -3,3 -3,4 0,0 0,1 
50 -2,9 -2,2 0,0 0,1 
51 -1,5 -0,6 0,2 0,2 
52 -4,7 -3,0 0,0 0,0 
53 -4,4 -2,8 -0,2 -0,1 
54 -3,3 -1,6 0,3 0,3 
55 -4,2 -3,0 0,1 0,1 
56 -3,2 -3,1 0,0 0,1 
57 -5,3 -4,5 0,0 0,1 
58 -4,2 -2,4 -0,5 -0,4 
59 -2,9 -0,4 0,1 0,1 
60 -5,0 -1,4 0,1 0,2 
61 -2,9 -4,1 -0,3 -0,3 
62 -3,5 -4,5 -0,3 -0,3 
63 -3,7 -4,1 -0,1 0,0 
64 -3,0 -2,9 -0,3 -0,3 
65 -4,1 -0,8 0,3 0,4 
66 -4,0 -3,2 -0,3 -0,2 
67 -83,2 4,9 12,6 20,5 
68 -54,6 -1,5 7,2 18,0 

 

 

 

Table 5: Reference energies1,2 of the fit set and deviations for the B3LYP functional, 
uncorrected and with two different corrections. The deviation ΔE is given for example 
by Eref.- EBJ. The entries 1-66 are the S66 benchmark set. All values in kcal mol-1 

number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

1 -5,0 -0,2 0,4 0,3 
2 -5,7 -0,8 0,3 0,1 
3 -7,0 -0,5 0,6 0,5 
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number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

4 -8,2 -1,3 0,3 0,1 
5 -5,9 -1,1 0,2 0,1 
6 -7,7 -1,5 0,5 0,3 
7 -8,3 -1,7 0,5 0,3 
8 -5,1 -0,5 0,3 0,2 
9 -3,1 -1,4 0,2 0,0 

10 -4,2 -2,0 0,1 -0,1 
11 -5,5 -3,0 0,0 -0,2 
12 -7,4 -1,0 0,4 0,2 
13 -6,3 -2,2 0,0 -0,1 
14 -7,6 -2,5 0,2 0,0 
15 -8,7 -3,2 0,2 0,0 
16 -5,2 -1,0 0,1 0,0 
17 -17,4 -2,6 0,8 0,5 
18 -7,0 -0,7 0,6 0,5 
19 -7,5 -1,3 0,7 0,5 
20 -19,4 -1,5 1,1 0,8 
21 -16,5 -2,1 0,6 0,3 
22 -19,8 -2,1 0,9 0,6 
23 -19,5 -2,4 0,7 0,4 
24 -2,7 -5,5 0,4 0,3 
25 -3,8 -5,9 0,4 0,2 
26 -9,8 -9,0 0,5 0,0 
27 -3,3 -5,7 0,4 0,3 
28 -5,6 -7,8 0,2 -0,1 
29 -6,7 -7,6 0,3 0,0 
30 -1,4 -3,3 0,1 0,0 
31 -3,3 -4,1 0,2 -0,1 
32 -3,7 -3,7 0,1 -0,1 
33 -1,8 -3,4 0,1 0,0 
34 -3,8 -6,1 0,1 -0,3 
35 -2,6 -4,2 0,1 -0,1 
36 -1,8 -3,0 0,0 0,0 
37 -2,4 -3,9 0,1 0,0 
38 -3,0 -4,6 0,2 0,0 
39 -3,5 -5,3 0,2 0,0 
40 -2,8 -4,2 0,2 0,1 
41 -4,8 -7,1 0,2 -0,2 
42 -4,1 -6,2 0,1 -0,2 
43 -3,7 -5,1 0,1 -0,1 
44 -2,0 -3,2 0,1 -0,2 
45 -1,7 -2,7 0,1 0,0 
46 -4,3 -6,0 0,0 -0,4 
47 -2,8 -3,7 0,2 0,0 
48 -3,5 -3,8 0,1 -0,1 
49 -3,3 -3,8 0,1 0,0 
50 -2,9 -2,5 0,1 -0,1 
51 -1,5 -0,8 0,2 0,1 
52 -4,7 -3,4 0,0 -0,2 
53 -4,4 -3,0 0,1 -0,1 
54 -3,3 -1,9 0,3 0,1 
55 -4,2 -3,4 0,2 -0,1 
56 -3,2 -3,5 0,2 -0,1 
57 -5,3 -5,0 0,1 -0,1 
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number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

58 -4,2 -2,4 -0,2 -0,3 
59 -2,9 -0,4 0,2 0,1 
60 -5,0 -1,7 0,2 0,0 
61 -2,9 -4,3 0,1 -0,2 
62 -3,5 -4,6 0,1 -0,2 
63 -3,7 -4,4 0,2 -0,1 
64 -3,0 -3,0 0,1 -0,1 
65 -4,1 -1,0 0,4 0,3 
66 -4,0 -3,3 0,1 -0,2 
67 -83,2 -9,9 1,7 7,0 
68 -54,6 -20,0 -6,0 1,2 

 

 

 

Table 6: Reference energies1,2 of the fit set and deviations for the PBE0 functional, 
uncorrected and with two different corrections. The deviation ΔE is given for example 
by Eref.- EBJ. The entries 1-66 are the S66 benchmark set. All values in kcal mol-1 

number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

1 -5,0 0,2 0,5 0,5 
2 -5,7 -0,3 0,3 0,3 
3 -7,0 0,2 0,9 0,8 
4 -8,2 -0,6 0,4 0,4 
5 -5,9 -0,6 0,3 0,2 
6 -7,7 -0,5 0,7 0,7 
7 -8,3 -0,8 0,6 0,5 
8 -5,1 0,0 0,5 0,4 
9 -3,1 -0,8 0,2 0,2 

10 -4,2 -1,1 0,2 0,1 
11 -5,5 -1,9 0,0 -0,1 
12 -7,4 -0,2 0,6 0,6 
13 -6,3 -1,4 0,1 0,0 
14 -7,6 -1,3 0,5 0,4 
15 -8,7 -1,9 0,3 0,2 
16 -5,2 -0,5 0,3 0,2 
17 -17,4 -1,2 0,9 0,8 
18 -7,0 -0,2 0,7 0,6 
19 -7,5 -0,6 0,7 0,6 
20 -19,4 0,1 1,6 1,6 
21 -16,5 -0,8 0,8 0,8 
22 -19,8 -0,6 1,2 1,2 
23 -19,5 -1,0 0,9 0,9 
24 -2,7 -3,8 0,2 0,0 
25 -3,8 -4,1 0,1 -0,1 
26 -9,8 -6,5 -0,4 -0,6 
27 -3,3 -3,9 0,2 0,0 
28 -5,6 -5,5 -0,3 -0,5 
29 -6,7 -5,5 -0,3 -0,5 
30 -1,4 -2,2 0,1 0,0 
31 -3,3 -2,7 0,0 -0,1 
32 -3,7 -2,4 0,0 -0,1 
33 -1,8 -2,2 0,1 0,0 
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number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

34 -3,8 -4,2 0,0 -0,3 
35 -2,6 -2,8 0,2 0,0 
36 -1,8 -1,9 0,2 0,1 
37 -2,4 -2,6 0,2 0,0 
38 -3,0 -3,2 0,1 -0,1 
39 -3,5 -3,6 0,2 -0,1 
40 -2,8 -2,7 0,3 0,1 
41 -4,8 -5,0 -0,2 -0,5 
42 -4,1 -4,4 -0,2 -0,5 
43 -3,7 -3,5 -0,1 -0,3 
44 -2,0 -2,0 0,1 0,0 
45 -1,7 -1,6 0,2 0,1 
46 -4,3 -4,1 -0,2 -0,4 
47 -2,8 -2,4 0,2 0,1 
48 -3,5 -2,5 0,1 -0,1 
49 -3,3 -2,4 0,2 0,1 
50 -2,9 -1,4 0,3 0,2 
51 -1,5 -0,3 0,3 0,3 
52 -4,7 -1,9 0,3 0,2 
53 -4,4 -1,7 0,2 0,1 
54 -3,3 -0,9 0,5 0,5 
55 -4,2 -2,0 0,3 0,2 
56 -3,2 -2,2 0,2 0,1 
57 -5,3 -3,2 0,2 0,1 
58 -4,2 -1,5 -0,1 -0,1 
59 -2,9 0,0 0,4 0,3 
60 -5,0 -0,6 0,5 0,5 
61 -2,9 -2,9 0,0 -0,2 
62 -3,5 -3,1 0,0 -0,1 
63 -3,7 -2,8 0,1 0,0 
64 -3,0 -1,9 0,1 0,0 
65 -4,1 -0,4 0,5 0,4 
66 -4,0 -2,2 0,0 -0,1 
67 -83,2 7,2 12,7 18,1 
68 -54,6 -1,0 5,5 12,6 

 

 

 

Table 7: Reference energies1,2 of the fit set and deviations for the PW6B95 functional, 
uncorrected and with two different corrections. The deviation ΔE is given for example 
by Eref.- EBJ. The entries 1-66 are the S66 benchmark set. All values in kcal mol-1 

number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

1 -5,0 -0,1 0,1 0,1 
2 -5,7 -0,6 -0,2 -0,2 
3 -7,0 -0,4 0,0 0,1 
4 -8,2 -0,7 -0,1 0,0 
5 -5,9 -0,9 -0,3 -0,3 
6 -7,7 -1,0 -0,3 -0,2 
7 -8,3 -1,1 -0,2 -0,1 
8 -5,1 -0,3 0,0 0,0 
9 -3,1 -0,8 -0,1 -0,1 
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number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

10 -4,2 -1,1 -0,3 -0,2 
11 -5,5 -1,7 -0,4 -0,3 
12 -7,4 -0,7 -0,3 -0,2 
13 -6,3 -1,4 -0,5 -0,4 
14 -7,6 -1,6 -0,5 -0,4 
15 -8,7 -1,9 -0,4 -0,4 
16 -5,2 -0,6 -0,1 -0,1 
17 -17,4 -2,2 -0,8 -0,7 
18 -7,0 -0,7 -0,2 -0,1 
19 -7,5 -1,2 -0,3 -0,3 
20 -19,4 -1,2 -0,3 -0,1 
21 -16,5 -1,8 -0,7 -0,6 
22 -19,8 -1,8 -0,6 -0,5 
23 -19,5 -2,0 -0,8 -0,7 
24 -2,7 -2,6 0,3 0,2 
25 -3,8 -2,9 0,1 -0,1 
26 -9,8 -4,5 -0,5 -0,4 
27 -3,3 -2,7 0,3 0,1 
28 -5,6 -3,4 0,2 0,1 
29 -6,7 -3,5 0,0 0,0 
30 -1,4 -1,5 0,1 0,1 
31 -3,3 -1,7 0,1 0,2 
32 -3,7 -1,7 -0,1 0,0 
33 -1,8 -1,5 0,1 0,1 
34 -3,8 -2,4 0,4 0,4 
35 -2,6 -1,9 0,2 0,2 
36 -1,8 -1,4 0,1 0,1 
37 -2,4 -1,9 0,1 0,0 
38 -3,0 -2,4 -0,2 -0,2 
39 -3,5 -2,2 0,4 0,3 
40 -2,8 -1,9 0,3 0,2 
41 -4,8 -2,9 0,3 0,3 
42 -4,1 -2,9 0,0 0,0 
43 -3,7 -2,3 0,1 0,1 
44 -2,0 -1,2 0,2 0,3 
45 -1,7 -1,1 0,2 0,2 
46 -4,3 -2,3 0,3 0,4 
47 -2,8 -1,8 0,1 0,0 
48 -3,5 -1,9 -0,1 -0,1 
49 -3,3 -1,8 0,0 0,0 
50 -2,9 -0,9 0,2 0,2 
51 -1,5 -0,3 0,1 0,1 
52 -4,7 -1,6 -0,2 -0,1 
53 -4,4 -1,5 -0,2 -0,1 
54 -3,3 -0,6 0,3 0,4 
55 -4,2 -1,3 0,2 0,3 
56 -3,2 -1,4 0,2 0,3 
57 -5,3 -2,2 0,1 0,1 
58 -4,2 -1,6 -0,6 -0,5 
59 -2,9 -0,1 0,1 0,1 
60 -5,0 -0,8 -0,1 0,0 
61 -2,9 -1,8 0,1 0,2 
62 -3,5 -1,8 0,3 0,3 
63 -3,7 -1,8 0,2 0,2 
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number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

64 -3,0 -1,4 -0,1 0,0 
65 -4,1 -0,7 -0,1 -0,1 
66 -4,0 -1,9 -0,5 -0,4 
67 -83,2 8,5 13,7 16,2 
68 -54,6 1,6 9,9 11,3 

 

 

 

Table 8: Reference energies1,2 of the fit set and deviations for the B2PLYP functional, 
uncorrected and with two different corrections. The deviation ΔE is given for example 
by Eref.- EBJ. The entries 1-66 are the S66 benchmark set. All values in kcal mol-1 

number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

1 -5,0 0,0 0,3 0,3 
2 -5,7 -0,3 0,2 0,2 
3 -7,0 -0,2 0,4 0,4 
4 -8,2 -0,7 0,1 0,1 
5 -5,9 -0,5 0,2 0,1 
6 -7,7 -0,8 0,2 0,2 
7 -8,3 -0,8 0,2 0,2 
8 -5,1 -0,1 0,3 0,2 
9 -3,1 -0,8 0,0 0,0 

10 -4,2 -1,1 -0,1 -0,1 
11 -5,5 -1,7 -0,2 -0,2 
12 -7,4 -0,4 0,2 0,2 
13 -6,3 -1,2 0,0 -0,1 
14 -7,6 -1,4 0,0 0,0 
15 -8,7 -1,7 0,0 0,0 
16 -5,2 -0,5 0,1 0,1 
17 -17,4 -1,3 0,3 0,3 
18 -7,0 -0,3 0,4 0,4 
19 -7,5 -0,6 0,4 0,4 
20 -19,4 -0,7 0,5 0,5 
21 -16,5 -1,2 0,1 0,1 
22 -19,8 -1,1 0,4 0,3 
23 -19,5 -1,3 0,2 0,2 
24 -2,7 -2,7 0,3 0,3 
25 -3,8 -2,9 0,4 0,3 
26 -9,8 -4,6 0,2 0,1 
27 -3,3 -2,8 0,4 0,3 
28 -5,6 -3,9 0,2 0,1 
29 -6,7 -3,8 0,2 0,1 
30 -1,4 -1,8 0,0 0,0 
31 -3,3 -2,2 0,0 -0,1 
32 -3,7 -1,9 0,0 -0,1 
33 -1,8 -1,8 0,0 0,0 
34 -3,8 -3,5 -0,3 -0,4 
35 -2,6 -2,4 -0,2 -0,2 
36 -1,8 -1,8 -0,2 -0,2 
37 -2,4 -2,3 -0,2 -0,2 
38 -3,0 -2,6 -0,2 -0,2 
39 -3,5 -2,8 0,0 0,0 
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number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

40 -2,8 -2,3 0,0 0,0 
41 -4,8 -3,8 -0,2 -0,2 
42 -4,1 -3,4 -0,1 -0,2 
43 -3,7 -2,8 -0,1 -0,2 
44 -2,0 -1,8 -0,2 -0,2 
45 -1,7 -1,5 -0,1 -0,1 
46 -4,3 -3,4 -0,4 -0,4 
47 -2,8 -1,9 0,1 0,1 
48 -3,5 -1,9 0,0 0,0 
49 -3,3 -2,0 0,1 0,0 
50 -2,9 -1,3 0,0 0,0 
51 -1,5 -0,4 0,1 0,0 
52 -4,7 -1,8 -0,1 -0,1 
53 -4,4 -1,6 -0,1 -0,1 
54 -3,3 -0,9 0,2 0,1 
55 -4,2 -1,8 0,0 0,0 
56 -3,2 -1,9 0,0 -0,1 
57 -5,3 -2,7 0,0 -0,1 
58 -4,2 -1,2 -0,1 -0,1 
59 -2,9 -0,1 0,1 0,1 
60 -5,0 -1,0 0,0 -0,1 
61 -2,9 -2,4 -0,2 -0,2 
62 -3,5 -2,6 -0,2 -0,2 
63 -3,7 -2,3 0,0 0,0 
64 -3,0 -1,7 -0,1 -0,2 
65 -4,1 -0,5 0,2 0,2 
66 -4,0 -1,8 -0,1 -0,1 
67 -83,2 -4,1 2,7 4,7 
68 -54,6 -7,8 1,4 3,2 

 

 

 

Table 9: Reference energies2 of the GMTKN30 and deviations for the BP functional, 
uncorrected and with two different corrections. The deviation ΔE is given for example 
by Eref.- EBJ. All values in kcal mol-1 

 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

ACONF 1 0,6 0,3 -0,1 -0,1 
 2 0,6 0,3 -0,1 -0,1 
 3 1,0 0,9 -0,1 -0,1 
 4 2,8 0,7 -0,3 -0,2 
 5 0,6 0,3 -0,1 -0,1 
 6 0,6 0,3 -0,1 -0,1 
 7 0,9 1,0 -0,2 -0,1 
 8 1,2 0,7 -0,2 -0,1 
 9 1,3 0,5 -0,2 -0,2 
 10 1,3 1,5 -0,2 -0,1 
 11 2,6 0,8 -0,3 -0,3 
 12 2,7 0,7 -0,3 -0,3 
 13 3,3 1,0 -0,4 -0,3 
 14 3,1 1,3 -0,5 -0,4 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 15 4,9 1,3 -0,6 -0,5 
ADIM6 1 1,3 -2,5 -0,4 -0,5 
 2 2,0 -3,5 -0,3 -0,5 
 3 2,8 -4,9 -0,2 -0,4 
 4 3,7 -6,3 -0,1 -0,4 
 5 4,6 -7,8 0,0 -0,4 
 6 5,6 -9,2 0,0 -0,5 
AL2X 1 35,8 0,7 3,5 5,1 
 2 52,6 -9,9 -6,6 -5,0 
 3 31,4 -7,2 2,3 4,2 
 4 28,4 -7,6 4,5 6,5 
 5 37,8 -4,2 1,3 2,6 
 6 30,0 -6,0 2,0 3,7 
 7 21,4 -7,9 2,9 4,9 
ALK6 1 38,4 -1,8 -0,6 0,3 
 2 25,0 -2,6 -0,4 0,8 
 3 19,2 -3,5 -0,9 -0,1 
 4 83,2 -0,1 12,3 18,2 
 5 54,6 -9,2 6,8 13,7 
 6 47,1 -10,0 3,9 0,3 
BH76 1 18,1 -10,8 -11,3 -11,3 
 2 83,2 -27,3 -28,3 -28,3 
 3 42,2 -16,4 -16,5 -16,5 
 4 42,2 -16,4 -16,5 -16,5 
 5 18,0 -10,9 -11,2 -11,3 
 6 18,0 -10,9 -11,2 -11,3 
 7 30,4 -14,6 -14,9 -14,9 
 8 57,0 -14,0 -14,6 -14,7 
 9 2,3 -13,5 -13,7 -13,7 
 10 106,2 -24,0 -24,3 -24,3 
 11 7,4 -12,0 -13,0 -13,0 
 12 60,2 -18,0 -19,0 -19,1 
 13 -0,3 -9,2 -9,8 -9,8 
 14 -0,3 -9,2 -9,8 -9,8 
 15 13,4 -7,4 -7,5 -7,5 
 16 13,4 -7,4 -7,5 -7,5 
 17 3,1 -7,4 -9,1 -9,2 
 18 3,1 -7,4 -9,1 -9,2 
 19 13,6 -7,5 -7,8 -8,0 
 20 13,6 -7,5 -7,8 -8,0 
 21 -12,5 -8,8 -9,4 -9,4 
 22 20,1 -6,7 -8,3 -8,6 
 23 2,9 -4,9 -4,9 -4,9 
 24 29,6 -7,7 -8,2 -8,4 
 25 -2,8 -9,7 -10,7 -10,7 
 26 17,3 -9,3 -9,9 -9,9 
 27 11,0 -9,1 -9,4 -9,4 
 28 47,2 -4,2 -4,2 -4,2 
 29 14,7 -12,1 -12,5 -12,6 
 30 10,7 -1,5 -1,7 -1,7 
 31 3,2 -7,2 -7,7 -7,8 
 32 22,7 2,0 1,8 1,7 
 33 1,7 -4,4 -5,2 -5,2 
 34 41,8 -0,9 -1,3 -1,3 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 35 6,9 -3,9 -6,2 -6,2 
 36 33,0 -4,3 -4,5 -4,5 
 37 48,2 -2,4 -2,4 -2,4 
 38 33,1 -2,1 -2,0 -2,0 
 39 5,7 -8,9 -9,2 -9,2 
 40 8,7 -8,5 -9,1 -9,2 
 41 5,1 -9,8 -10,2 -10,2 
 42 21,2 -11,4 -11,7 -11,7 
 43 12,1 -6,6 -7,3 -7,3 
 44 15,3 -9,5 -10,0 -10,0 
 45 6,7 -10,7 -11,6 -11,6 
 46 19,6 -9,5 -10,4 -10,4 
 47 9,6 -8,8 -9,1 -9,1 
 48 9,6 -8,8 -9,1 -9,1 
 49 3,2 -13,7 -14,5 -14,5 
 50 12,7 -12,2 -13,1 -13,1 
 51 1,7 -6,1 -7,5 -7,6 
 52 7,9 -8,6 -10,1 -10,2 
 53 3,4 -10,7 -11,8 -11,8 
 54 19,9 -7,8 -9,2 -9,2 
 55 1,8 -13,0 -13,2 -13,2 
 56 33,4 -12,4 -12,6 -12,6 
 57 13,7 -12,6 -13,3 -13,3 
 58 8,1 -7,3 -8,1 -8,1 
 59 3,1 -7,5 -8,3 -8,3 
 60 23,2 -2,9 -4,0 -4,1 
 61 10,7 -10,5 -10,8 -10,8 
 62 13,1 -12,9 -13,2 -13,2 
 63 3,5 -7,4 -8,0 -8,1 
 64 17,3 -5,6 -6,6 -6,7 
 65 9,8 -18,5 -19,2 -19,3 
 66 10,4 -15,9 -16,7 -16,8 
 67 8,0 -6,0 -7,2 -7,2 
 68 22,4 -10,4 -11,5 -11,5 
 69 7,5 -3,2 -4,8 -4,8 
 70 18,3 -9,2 -10,6 -10,5 
 71 10,4 -7,3 -8,8 -8,8 
 72 17,4 -5,9 -7,6 -7,6 
 73 14,5 -8,6 -9,8 -9,8 
 74 17,8 -8,7 -9,9 -9,9 
 75 38,4 -6,4 -7,5 -7,6 
 76 38,4 -6,4 -7,5 -7,6 
BH76RC 1 -65,1 16,5 17,0 17,0 
 2 -26,6 -0,6 -0,3 -0,3 
 3 -103,9 10,5 10,6 10,6 
 4 -52,7 6,0 6,0 6,1 
 5 -32,7 -2,1 -1,1 -0,8 
 6 -26,7 2,8 3,2 3,5 
 7 -20,1 -0,4 -0,8 -0,8 
 8 -36,2 -4,9 -5,1 -5,2 
 9 4,0 -10,6 -10,9 -10,9 
 10 -19,5 -9,3 -9,5 -9,5 
 11 -40,0 -3,5 -3,9 -3,8 
 12 -26,1 0,4 -1,7 -1,8 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 13 -15,1 0,3 0,4 0,4 
 14 -3,0 -0,3 -0,1 0,0 
 15 -16,1 1,6 1,5 1,5 
 16 -3,2 2,9 2,7 2,7 
 17 -12,9 -1,3 -1,2 -1,2 
 18 -9,5 -1,5 -1,4 -1,4 
 19 -6,2 2,6 2,6 2,7 
 20 -16,5 -2,9 -2,6 -2,6 
 21 -31,6 -0,6 -0,6 -0,6 
 22 5,6 -5,3 -5,1 -5,1 
 23 -20,1 -4,6 -4,2 -4,2 
 24 -2,4 2,4 2,4 2,4 
 25 -13,8 -1,7 -1,4 -1,3 
 26 -0,6 -2,7 -2,5 -2,5 
 27 -14,4 4,4 4,3 4,3 
 28 -10,8 5,9 5,8 5,8 
 29 -7,0 -1,4 -1,2 -1,2 
 30 -3,3 0,1 0,1 0,1 
BHPERI 1 35,3 -4,0 -4,4 -4,5 
 2 30,9 -4,9 -6,8 -6,9 
 3 28,3 -4,6 -4,8 -4,9 
 4 39,6 -7,5 -8,6 -8,7 
 5 28,2 -4,6 -4,3 -4,2 
 6 35,6 -6,9 -9,2 -9,4 
 7 22,1 -3,4 -9,8 -10,0 
 8 18,3 -1,3 -8,1 -8,3 
 9 9,8 6,3 -3,4 -3,3 
 10 23,6 -4,9 -4,7 -4,6 
 11 26,3 -4,1 -7,2 -7,4 
 12 18,1 -2,0 -5,6 -5,8 
 13 12,2 0,4 -3,6 -3,8 
 14 11,1 -1,8 -5,4 -5,5 
 15 5,3 0,4 -3,5 -3,6 
 16 4,0 1,1 -3,2 -3,3 
 17 11,5 -0,3 -4,4 -4,6 
 18 4,0 1,3 -3,4 -3,6 
 19 -1,4 2,4 -2,3 -2,4 
 20 15,0 1,8 -5,0 -5,2 
 21 13,5 1,2 -6,8 -7,3 
 22 19,8 2,4 -3,2 -3,4 
 23 25,4 2,7 -3,4 -3,6 
 24 18,1 3,1 -4,7 -5,2 
 25 18,2 3,0 -4,7 -5,0 
 26 28,1 3,6 -3,8 -4,2 
BSR36 1 9,8 -6,7 -1,2 -1,2 
 2 9,7 -5,2 -1,1 -1,0 
 3 11,4 -7,4 -1,7 -1,6 
 4 9,0 -5,5 -1,0 -0,9 
 5 8,7 -3,9 -0,9 -0,8 
 6 10,9 -4,9 -1,1 -1,0 
 7 13,1 -7,8 -1,5 -1,4 
 8 11,9 -6,3 -1,3 -1,2 
 9 13,5 -8,6 -1,9 -1,7 
 10 11,4 -8,2 -1,3 -1,3 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 11 13,0 -10,2 -2,1 -1,9 
 12 12,8 -9,6 -1,8 -1,7 
 13 11,2 -6,6 -1,2 -1,1 
 14 10,2 -6,8 -0,9 -0,8 
 15 15,1 -14,5 -3,1 -2,9 
 16 2,4 -1,8 -0,4 -0,2 
 17 10,7 -3,8 -0,4 -0,3 
 18 6,4 -3,5 -0,7 -0,5 
 19 14,9 -5,9 -0,9 -0,7 
 20 10,7 -7,0 -1,5 -1,2 
 21 10,1 -5,2 -0,9 -0,7 
 22 9,1 -6,4 -1,1 -0,9 
 23 10,5 -5,6 -0,9 -0,7 
 24 9,8 -5,3 -0,9 -0,7 
 25 19,3 -11,1 -1,4 -1,0 
 26 9,7 -11,0 0,3 0,5 
 27 15,2 -9,5 -0,6 -0,4 
 28 26,1 -10,3 -1,3 -0,9 
 29 23,5 -11,0 -1,0 -0,7 
 30 28,0 -13,6 -1,5 -1,1 
 31 25,4 -11,6 -1,8 -1,6 
 32 27,6 -11,3 -1,6 -1,0 
 33 39,6 -17,6 -2,8 -2,1 
 34 32,4 -18,2 -2,4 -1,8 
 35 51,4 -23,6 -3,7 -2,9 
 36 47,1 -19,1 -2,2 -1,2 
CYCONF 1 1,5 -0,7 0,0 0,0 
 2 1,6 1,4 1,7 1,7 
 3 1,9 1,2 1,5 1,5 
 4 1,8 0,5 1,4 1,4 
 5 2,1 -0,2 0,0 0,0 
 6 1,9 1,4 1,7 1,7 
 7 2,2 -0,6 0,2 0,2 
 8 2,4 -0,6 0,1 0,2 
 9 2,6 0,8 1,4 1,4 
 10 2,7 1,3 1,6 1,6 
DARC 1 -43,8 5,4 0,3 0,0 
 2 -59,3 1,1 -3,4 -3,8 
 3 -30,0 9,6 3,8 3,5 
 4 -33,1 5,2 0,0 -0,5 
 5 -36,5 8,7 2,1 1,8 
 6 -48,2 4,8 -1,3 -1,8 
 7 -14,4 14,6 5,9 5,7 
 8 -16,2 14,3 6,4 6,3 
 9 -17,2 14,8 5,8 5,6 
 10 -19,2 14,4 6,3 6,1 
 11 -31,6 14,1 4,6 4,4 
 12 -32,1 13,7 4,7 4,5 
 13 -34,1 14,2 4,4 4,3 
 14 -34,4 13,7 4,4 4,3 
DC9 1 -1,0 2,4 2,5 2,4 
 2 -13,3 -5,6 2,5 2,9 
 3 -14,3 13,0 13,2 13,2 
 4 -19,2 22,0 6,9 7,1 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 5 -19,5 9,3 6,5 6,0 
 6 -26,9 14,7 13,7 14,0 
 7 -38,1 8,0 4,7 4,4 
 8 -88,4 -24,6 -28,8 -31,2 
 9 -101,0 10,9 -10,3 -13,4 
G21EA 1 29,2 9,1 9,1 9,1 
 2 33,7 8,8 8,8 8,8 
 3 78,4 7,2 7,2 7,2 
 4 32,1 4,1 4,1 4,1 
 5 17,3 6,1 6,1 6,1 
 6 48,0 4,2 4,2 4,2 
 7 83,5 2,6 2,6 2,6 
 8 27,9 9,4 9,4 9,4 
 9 13,4 5,6 5,6 5,6 
 10 1,2 3,2 3,2 3,2 
 11 8,3 6,5 6,5 6,5 
 12 16,8 4,4 4,4 4,4 
 13 41,7 5,3 5,3 5,3 
 14 29,3 4,6 4,6 4,6 
 15 25,1 5,9 5,9 5,9 
 16 31,4 1,8 1,8 1,8 
 17 23,5 3,3 3,3 3,3 
 18 28,8 1,7 1,7 1,7 
 19 54,2 1,3 1,3 1,3 
 20 9,5 2,2 2,2 2,2 
 21 -0,2 8,7 8,7 8,7 
 22 89,5 -0,4 -0,4 -0,4 
 23 24,9 5,6 5,6 5,6 
 24 38,0 -0,2 -0,2 -0,2 
 25 54,7 8,0 8,0 7,7 
G21IP 1 314,9 -1,1 -1,1 -1,1 
 2 123,3 5,0 5,0 5,0 
 3 214,9 -5,2 -5,2 -5,2 
 4 190,4 12,0 12,0 12,0 
 5 259,6 8,5 8,5 8,5 
 6 335,3 6,1 6,1 6,1 
 7 313,8 12,0 12,0 12,0 
 8 401,7 6,7 6,7 6,7 
 9 118,5 4,4 4,4 4,4 
 10 176,3 1,0 1,0 1,0 
 11 138,0 4,3 4,3 4,3 
 12 188,0 2,9 2,9 2,9 
 13 241,9 1,6 1,6 1,6 
 14 239,0 4,2 4,2 4,2 
 15 299,1 2,0 2,0 2,0 
 16 296,3 -7,1 -7,1 -7,1 
 17 235,7 0,9 0,9 0,9 
 18 300,9 6,3 6,3 6,3 
 19 292,6 0,1 0,1 0,1 
 20 371,3 1,2 1,2 1,2 
 21 255,4 -4,9 -5,1 -5,2 
 22 234,1 3,8 3,8 3,8 
 23 226,4 5,5 5,5 5,5 
 24 227,8 -0,5 -0,5 -0,5 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 25 239,3 2,0 2,0 2,0 
 26 294,5 -0,4 -0,4 -0,4 
 27 264,6 -3,7 -3,6 -3,6 
 28 243,7 -3,9 -3,9 -3,9 
 29 323,0 -1,1 -1,1 -1,1 
 30 359,4 -3,1 -3,1 -3,1 
 31 277,7 6,7 6,7 6,7 
 32 242,9 3,8 3,8 3,8 
 33 215,7 3,5 3,5 3,5 
 34 265,1 -6,7 -6,7 -6,7 
 35 291,7 -5,4 -5,4 -5,4 
 36 261,2 -0,1 -0,1 -0,1 
G2RC 1 -1,0 0,8 3,3 3,5 
 2 -2,0 1,9 1,3 1,2 
 3 -2,6 5,6 7,1 7,3 
 4 -3,9 0,4 2,5 3,7 
 5 -7,0 -10,2 -10,4 -10,5 
 6 -10,0 1,1 1,9 2,2 
 7 -20,1 -3,7 -5,6 -5,6 
 8 -25,4 -6,4 -7,3 -7,4 
 9 -26,4 -0,3 0,2 0,6 
 10 -26,9 1,1 1,0 -0,1 
 11 -26,3 8,0 9,0 10,3 
 12 -29,2 1,6 1,0 1,0 
 13 -32,7 -1,2 -3,9 -4,2 
 14 -33,9 0,1 -1,0 -1,1 
 15 -38,9 -4,2 -4,8 -4,8 
 16 -47,1 5,6 4,6 5,0 
 17 -48,4 -2,0 -2,8 -2,8 
 18 -60,5 7,0 7,3 7,6 
 19 -64,8 -2,5 -3,1 -3,1 
 20 -68,7 10,4 10,6 10,6 
 21 -80,7 17,8 18,1 18,2 
 22 -109,1 -4,2 -5,9 -6,0 
 23 -134,3 8,6 8,7 8,7 
 24 -151,6 -7,9 -14,9 -15,8 
 25 -212,7 7,5 7,9 8,4 
HEAVY28 1 1,3 -1,9 1,0 0,5 
 2 2,4 -1,3 0,3 0,3 
 3 1,4 -1,8 0,5 0,4 
 4 0,9 -1,3 0,2 0,1 
 5 1,2 -1,5 0,3 0,3 
 6 1,4 -1,6 0,9 1,1 
 7 0,7 -0,6 0,3 0,2 
 8 1,3 -2,4 0,7 0,3 
 9 0,7 -1,1 0,6 0,1 
 10 0,4 -0,9 -0,3 -0,4 
 11 0,8 -1,6 0,0 -0,2 
 12 1,0 -1,8 0,1 -0,1 
 13 1,3 -2,1 0,5 0,4 
 14 0,7 -1,2 0,5 0,1 
 15 1,3 -2,1 1,1 0,7 
 16 1,7 -0,9 0,2 0,2 
 17 1,1 -1,1 0,5 0,2 
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 number Eref.  
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BJ 
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 18 2,2 -0,9 0,8 0,7 
 19 2,1 -0,9 1,0 0,8 
 20 1,6 -0,9 1,3 0,9 
 21 2,8 -1,2 0,7 0,7 
 22 0,6 -1,3 0,6 0,1 
 23 0,7 -0,9 0,0 -0,1 
 24 0,5 -1,2 0,3 0,0 
 25 1,2 -1,5 0,3 0,2 
 26 1,2 -1,6 0,5 0,3 
 27 0,8 -1,2 0,6 0,2 
 28 3,3 -0,9 1,0 1,0 
IDISP 1 -9,0 28,9 4,8 5,5 
 2 -58,5 -11,9 4,5 4,1 
 3 -1,9 8,6 1,9 1,8 
 4 8,2 14,7 1,6 1,5 
 5 -3,1 -4,0 0,4 0,2 
 6 0,4 -17,3 0,1 -0,7 
ISO34 1 1,6 -4,6 -4,7 -4,8 
 2 21,9 -1,2 -1,3 -1,4 
 3 7,2 -0,5 -0,3 -0,3 
 4 1,0 0,2 -0,1 -0,1 
 5 0,9 -0,7 -0,1 -0,1 
 6 2,6 1,0 0,7 0,7 
 7 11,2 0,9 0,9 0,8 
 8 22,9 -2,9 -2,0 -1,8 
 9 6,9 2,0 1,7 1,7 
 10 3,6 -2,5 -0,8 -0,7 
 11 1,9 -8,4 -1,9 -1,8 
 12 47,0 5,6 4,7 4,6 
 13 36,0 2,7 1,7 2,0 
 14 24,2 0,3 0,2 0,2 
 15 7,3 0,3 0,4 0,4 
 16 10,8 -1,1 -1,0 -1,0 
 17 27,0 -1,6 -1,0 -1,0 
 18 11,2 -0,4 -0,1 -0,1 
 19 4,6 -0,8 -0,8 -0,8 
 20 20,2 -3,0 -3,1 -3,1 
 21 0,9 0,2 0,1 0,1 
 22 3,2 1,1 1,5 1,5 
 23 5,3 -0,5 -0,3 -0,3 
 24 12,5 -1,4 -1,3 -1,2 
 25 26,5 -1,2 -1,0 -1,0 
 26 18,2 -1,9 -1,8 -1,8 
 27 64,2 -5,7 -4,9 -4,8 
 28 31,2 0,3 0,5 0,5 
 29 11,9 -1,5 -1,2 -1,0 
 30 9,5 -0,4 -0,7 -0,7 
 31 14,1 -0,9 0,2 0,3 
 32 7,1 -2,3 -1,8 -1,7 
 33 5,6 4,9 3,4 3,4 
 34 7,3 0,9 1,1 1,2 
ISOL22 1 40,6 -19,2 -7,7 -7,6 
 2 11,7 -5,2 -5,3 -5,1 
 3 34,9 -8,1 -4,2 -3,9 
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 number Eref.  
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 4 25,9 -1,2 -1,7 -1,6 
 5 18,8 -10.3 -4.4 -4.3 
 6 18,3 31,6 20,1 20,8 
 7 22,3 -5,1 -2,0 -1,9 
 8 7,9 -3,2 -1,3 -1,1 
 9 38,1 -8,1 -7,8 -7,8 
 10 1,0 -0,6 -0,7 -0,7 
 11 35,1 -4,5 -3,1 -3,0 
 12 5,2 0,8 2,5 2,7 
 13 3,9 -3,0 -0,6 -0,4 
 14 22,6 1,3 0,5 0,8 
 15 11,1 -9,9 -8,4 -8,3 
 16 26,1 -16,1 -12,6 -12,7 
 17 17,0 2,2 2,4 2,8 
 18 4,5 0,8 -0,2 0,0 
 19 13,4 -14,3 -10,3 -10,0 
 20 0,5 -16,1 -9,3 -9,3 
 21 27,6 -14,7 -12,3 -12,2 
 22 16,1 -3,4 -1,2 -1,3 
MB08-165 1 129,0 -16,1 -14,5 -14,5 
 2 10,2 5,0 9,1 7,9 
 3 -64,5 23,8 31,6 34,6 
 4 64,2 -7,1 -0,7 -0,2 
 5 103,3 -8,8 -4,9 -4,4 
 6 94,9 11,4 19,0 22,1 
 7 -83,8 5,9 7,2 6,9 
 8 -87,9 2,7 4,5 5,4 
 9 101,9 15,2 21,8 23,8 
 10 73,4 -12,0 -9,2 -8,5 
 11 -69,9 16,1 19,2 19,3 
 12 6,3 4,4 5,4 5,4 
 13 -7,7 2,1 5,7 5,6 
 14 212,8 -13,2 -7,3 -5,4 
 15 167,8 -17,8 -14,3 -14,1 
 16 70,7 -0,6 1,5 2,1 
 17 93,8 -11,0 -3,6 -1,8 
 18 -2,1 1,4 3,9 5,4 
 19 79,8 3,6 12,8 15,9 
 20 315,1 -14,1 -9,7 -8,2 
 21 145,4 -17,1 -9,8 -7,7 
 22 82,0 -4,3 -0,2 -0,9 
 23 33,4 -3,0 0,1 1,7 
 24 166,6 -5,1 2,9 4,8 
 25 -34,8 0,2 3,8 3,1 
 26 -53,9 5,2 7,8 8,0 
 27 -64,3 1,8 3,1 3,6 
 28 228,3 -0,8 2,5 2,6 
 29 141,5 -20,8 -15,4 -13,9 
 30 -5,2 16,9 19,9 20,3 
 31 199,4 -11,2 -9,5 -9,5 
 32 346,8 -22,8 -6,9 3,1 
 33 246,8 -16,6 -14,6 -15,2 
 34 -9,7 2,9 6,5 7,4 
 35 -4,9 -1,9 1,7 3,7 
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BJ 
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 36 -34,4 -5,5 0,8 4,8 
 37 -199,4 8,1 14,5 17,1 
 38 41,7 12,9 17,8 18,8 
 39 25,5 4,1 13,0 13,8 
 40 145,0 2,2 16,7 21,2 
 41 273,1 -6,1 2,8 4,8 
 42 316,1 -14,2 -9,8 -8,5 
 43 31,8 -14,0 -3,7 -1,0 
 44 3,8 -1,2 0,2 0,3 
 45 65,5 -2,5 0,0 1,0 
 46 36,6 4,1 9,8 13,4 
 47 49,5 1,1 7,0 7,7 
 48 96,3 -12,3 -7,7 -7,6 
 49 93,5 -9,9 -3,4 -2,9 
 50 62,6 -9,6 -4,5 -3,7 
 51 88,3 -2,4 2,3 3,3 
 52 -12,7 -2,4 1,7 2,5 
 53 48,0 -4,4 -2,7 -2,3 
 54 16,9 4,7 12,6 13,9 
 55 433,7 -41,9 -32,4 -29,7 
 56 248,5 -17,9 -13,9 -13,2 
 57 65,3 -2,2 0,1 1,1 
 58 13,2 4,9 7,8 8,4 
 59 49,8 -9,1 -7,1 -7,7 
 60 282,1 -7,6 -3,4 -3,1 
 61 96,9 -10,8 -5,6 -5,3 
 62 2,2 -1,9 -0,1 -0,2 
 63 331,1 -24,6 -13,9 -10,6 
 64 -45,4 6,4 11,3 12,9 
 65 185,4 -22,6 -18,1 -17,5 
 66 7,9 7,3 13,3 14,3 
 67 133,7 0,7 6,1 8,1 
 68 103,7 4,0 6,7 6,9 
 69 201,2 -5,3 -2,5 -2,6 
 70 62,6 -4,0 -0,3 0,3 
 71 95,3 -11,1 -7,7 -7,4 
 72 148,9 -17,8 -12,0 -8,0 
 73 -37,5 7,0 9,3 10,0 
 74 17,4 9,5 15,4 18,9 
 75 32,6 5,0 8,2 8,5 
 76 65,5 -0,1 1,9 2,5 
 77 91,6 6,8 10,9 11,3 
 78 225,2 -15,4 -9,3 -7,2 
 79 139,5 -13,4 -11,4 -11,5 
 80 37,2 1,8 5,2 6,6 
 81 86,8 -6,3 -1,0 -0,1 
 82 -120,4 7,4 10,5 10,9 
 83 -169,0 8,0 12,0 13,7 
 84 -18,3 -0,6 0,4 0,4 
 85 -117,7 -17,1 -17,3 -17,3 
 86 6,4 4,3 5,3 5,3 
 87 -54,5 5,6 9,9 13,3 
 88 -394,9 13,8 20,3 21,5 
 89 -200,2 15,7 19,9 21,0 
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 number Eref.  
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BJ 
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 90 -109,0 -3,8 -2,9 -2,9 
 91 37,7 -3,6 -0,3 0,3 
 92 -7,8 -1,1 0,7 1,2 
 93 17,4 3,4 10,5 11,2 
 94 44,6 -15,9 -12,2 -12,4 
 95 -341,8 1,6 11,1 13,7 
 96 -87,7 1,9 6,7 7,1 
 97 -131,5 -1,3 3,7 4,0 
 98 181,6 -25,7 -22,3 -23,2 
 99 67,9 -13,0 -11,2 -11,2 
 100 -98,9 9,1 10,3 10,6 
 101 20,5 -19,2 -17,3 -17,4 
 102 -10,5 -0,4 4,6 5,7 
 103 -171,7 12,0 15,8 16,3 
 104 -207,9 10,8 17,6 21,2 
 105 -107,3 9,5 12,8 13,2 
 106 -100,9 6,3 11,5 12,2 
 107 -124,8 23,0 27,0 27,2 
 108 -126,0 5,9 17,1 19,1 
 109 -8,5 5,0 6,7 6,7 
 110 -187,0 -0,9 1,6 2,5 
 111 -362,4 21,3 24,5 25,2 
 112 -359,8 2,9 10,3 11,5 
 113 45,5 -5,8 2,3 6,4 
 114 -146,9 19,9 25,9 27,0 
 115 -67,9 14,8 17,6 17,7 
 116 275,2 -33,2 -25,7 -23,3 
 117 -25,5 -2,3 -1,0 -0,7 
 118 52,6 -9,7 -7,7 -7,2 
 119 241,4 -22,8 -20,0 -21,4 
 120 45,2 -3,0 2,9 4,2 
 121 -59,4 -0,5 1,5 2,3 
 122 192,9 -25,5 -17,0 -13,7 
 123 -125,6 10,2 13,7 13,7 
 124 -311,4 17,2 24,8 28,4 
 125 62,6 -14,7 -5,0 -2,9 
 126 60,0 -8,1 -4,9 -4,4 
 127 -64,1 1,7 3,0 3,5 
 128 -62,2 -4,1 3,1 4,4 
 129 -570,6 17,1 21,1 22,4 
 130 -192,1 2,6 11,5 15,5 
 131 -96,0 -1,0 4,1 4,3 
 132 -37,9 -4,6 -3,0 -2,2 
 133 107,6 -4,5 -0,1 -1,0 
 134 -81,9 9,4 12,8 13,9 
 135 39,5 6,5 15,9 16,1 
 136 49,2 -5,3 -3,2 -2,8 
 137 -6,3 -1,1 0,4 0,8 
 138 47,5 0,4 5,4 6,5 
 139 -266,7 12,6 16,3 16,6 
 140 25,4 -8,6 -5,4 -5,0 
 141 -114,8 2,9 7,6 7,7 
 142 -86,3 -16,0 -11,9 -12,5 
 143 -192,4 8,1 11,3 11,6 
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 number Eref.  
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BJ 
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 144 179,1 -11,7 -4,1 -1,6 
 145 -173,9 13,3 20,4 23,3 
 146 -55,0 0,1 3,8 6,0 
 147 -68,1 1,6 4,5 5,3 
 148 -259,8 4,8 16,5 21,9 
 149 -117,0 7,1 12,6 12,9 
 150 -119,4 12,7 19,4 21,9 
 151 -225,2 9,9 11,9 12,3 
 152 59,2 -9,2 -6,1 -6,0 
 153 301,7 -34,3 -27,2 -26,6 
 154 -312,7 14,5 18,9 21,5 
 155 -72,2 4,5 9,8 13,9 
 156 -77,8 6,6 13,2 16,0 
 157 -240,7 8,6 10,0 10,6 
 158 -164,1 0,8 5,8 7,1 
 159 180,4 -21,0 -13,5 -13,7 
 160 127,8 -11,4 -6,2 -7,3 
 161 -79,4 10,5 14,9 14,3 
 162 -64,2 1,8 2,9 3,5 
 163 -42,5 -12,8 -7,7 -7,4 
 164 52,3 -5,3 -2,0 -2,0 
 165 -136,6 -0,6 4,5 6,6 
NBPRC 1 -31,8 -0,6 -2,3 -2,4 
 2 -0,1 -0,3 0,7 0,7 
 3 37,3 -0,1 0,5 0,4 
 4 -18,9 3,7 -0,1 -0,5 
 5 -48,3 4,7 0,9 0,1 
 6 -45,1 9,6 0,2 -0,4 
 7 -24,4 -3,3 -5,8 -6,4 
 8 40,4 -1,4 -2,6 -2,4 
 9 -14,6 1,6 -2,9 -3,4 
 10 18,8 3,3 2,3 2,7 
 11 -30,8 8,4 -2,0 -2,6 
 12 17,6 0,2 1,4 2,3 
O3ADD6 1 -1,9 1,2 -0,3 -0,3 
 2 7,7 -8,3 -10,6 -10,7 
 3 -63,8 3,2 1,3 1,1 
 4 -1,9 0,5 -1,3 -1,3 
 5 3,4 -7,0 -9,6 -9,7 
 6 -57,2 7,7 5,6 5,5 
PA 1 167,8 0,9 1,1 1,1 
 2 193,4 4,4 4,8 4,8 
 3 209,7 5,9 6,4 6,4 
 4 219,7 7,4 7,9 7,8 
 5 211,9 -0,3 0,1 0,0 
 6 171,6 0,3 0,6 0,6 
 7 157,4 2,2 2,5 2,5 
 8 156,8 1,4 2,0 2,1 
 9 192,7 -1,4 -0,8 -0,8 
 10 174,2 1,4 1,9 2,0 
 11 137,8 2,3 2,7 2,7 
 12 106,3 0,7 0,9 0,9 
PCONF 1 0,1 -5,9 -1,8 -2,1 
 2 0,9 -3,8 -2,2 -2,3 
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 3 1,2 -6,0 0,9 0,6 
 4 0,8 -4,8 -1,6 -1,9 
 5 1,3 -5,5 0,7 0,4 
 6 1,9 -3,4 -2,0 -2,1 
 7 2,4 -1,8 -0,7 -0,8 
 8 2,1 -5,9 0,2 -0,1 
 9 2,5 -4,6 -0,5 -0,8 
 10 2,0 -4,9 -2,0 -2,2 
RG6 1 0,1 -0,4 -0,3 -0,3 
 2 0,3 -0,8 -0,3 -0,4 
 3 0,4 -1,0 -0,2 -0,3 
 4 0,6 -1,2 0,1 -0,2 
 5 0,7 -1,3 0,2 -0,2 
 6 0,8 -1,4 0,3 -0,2 
RSE43 1 -15,2 -2,6 -2,4 -2,5 
 2 1,9 -7,3 -6,8 -6,8 
 3 6,8 -2,7 -2,5 -2,5 
 4 7,0 -11,5 -11,1 -11,1 
 5 0,1 -2,3 -2,1 -2,1 
 6 1,4 -2,2 -2,0 -2,0 
 7 -3,2 -3,0 -2,7 -2,8 
 8 -1,3 -2,1 -1,9 -1,9 
 9 -1,8 -2,0 -1,9 -1,9 
 10 -17,5 -2,8 -2,6 -2,6 
 11 -10,0 -2,4 -2,2 -2,2 
 12 -8,6 -3,3 -3,1 -3,2 
 13 -6,3 -2,2 -2,0 -2,1 
 14 -6,3 -2,6 -2,4 -2,4 
 15 -6,6 -2,4 -2,2 -2,3 
 16 -6,4 -2,3 -2,1 -2,1 
 17 -3,0 -2,0 -1,8 -1,8 
 18 -3,9 -1,9 -1,9 -1,9 
 19 -12,0 -3,1 -3,0 -3,0 
 20 4,7 -1,4 -1,3 -1,3 
 21 -12,6 -3,5 -3,3 -3,3 
 22 -11,1 -3,4 -3,3 -3,3 
 23 -8,6 -4,7 -4,5 -4,5 
 24 -12,8 -3,7 -3,4 -3,4 
 25 -3,3 -2,9 -2,8 -2,8 
 26 -3,9 -2,3 -2,1 -2,2 
 27 -2,7 -2,5 -2,3 -2,4 
 28 -5,9 -2,8 -2,7 -2,7 
 29 -6,2 -3,5 -3,2 -3,3 
 30 -4,2 -2,1 -2,0 -2,0 
 31 0,7 -1,1 -0,9 -0,9 
 32 -10,8 -3,2 -3,0 -3,1 
 33 -8,4 -3,6 -3,4 -3,4 
 34 2,7 -1,7 -1,5 -1,5 
 35 -9,4 -2,9 -2,7 -2,7 
 36 0,0 -2,9 -2,6 -2,6 
 37 -2,9 -3,3 -3,0 -3,0 
 38 -22,5 -7,1 -6,9 -6,9 
 39 -24,1 -6,5 -6,1 -6,2 
 40 -25,4 -6,9 -6,6 -6,6 
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 41 -13,1 -4,2 -4,1 -4,1 
 42 -6,4 -5,3 -4,7 -4,7 
 43 -2,3 -2,0 -1,6 -1,7 
S22 1 3,2 -1,1 -0,3 -0,3 
 2 5,0 -0,5 0,1 0,1 
 3 18,8 -1,3 1,0 1,0 
 4 16,1 -2,3 0,3 0,2 
 5 20,7 -3,2 0,2 0,1 
 6 17,0 -2,9 1,3 1,2 
 7 16,7 -3,8 0,7 0,5 
 8 0,5 -1,3 -0,4 -0,4 
 9 1,5 -2,5 -0,4 -0,5 
 10 1,5 -2,5 -0,1 -0,2 
 11 2,6 -6,2 1,3 0,9 
 12 4,2 -6,7 0,8 0,3 
 13 9,7 -9,4 0,7 0,1 
 14 4,6 -8,9 1,7 1,0 
 15 11,7 -13,1 1,1 0,3 
 16 1,5 -1,1 0,0 -0,1 
 17 3,3 -2,0 0,2 0,1 
 18 2,3 -2,4 0,0 -0,1 
 19 4,6 -2,9 0,1 0,0 
 20 2,7 -3,9 0,2 0,0 
 21 5,6 -5,2 0,3 0,1 
 22 7,1 -4,6 -0,2 -0,4 
SCONF 1 0,8 0,0 -0,1 -0,1 
 2 2,6 0,2 0,9 0,9 
 3 3,4 0,2 0,8 0,8 
 4 4,9 -0,1 0,5 0,5 
 5 5,2 -0,3 0,5 0,5 
 6 4,5 0,8 1,1 1,1 
 7 4,7 0,6 0,9 0,9 
 8 6,7 -0,7 0,4 0,4 
 9 6,8 -0,4 0,7 0,7 
 10 6,1 0,0 0,7 0,7 
 11 6,1 0,2 0,9 0,9 
 12 6,2 0,4 0,8 0,8 
 13 6,8 -0,4 0,4 0,4 
 14 6,7 -0,4 0,2 0,3 
 15 0,3 0,0 -0,2 -0,2 
 16 5,9 0,3 -2,2 -2,1 
 17 5,3 -1,1 -3,7 -3,5 
SIE11 1 57,4 24,7 24,8 24,8 
 2 35,3 10,5 11,8 11,8 
 3 37,3 18,6 19,4 19,4 
 4 35,3 5,1 8,6 8,7 
 5 22,6 5,1 7,5 7,7 
 6 -1,0 23,2 23,5 24,1 
 7 1,1 0,5 1,1 1,0 
 8 9,5 -5,2 -4,0 -2,9 
 9 10,5 5,3 6,7 6,9 
 10 69,6 -1,8 0,0 0,5 
 11 94,4 21,6 22,0 22,2 
W4-08 1 607,0 12,9 16,1 16,5 
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 2 411,0 5,6 6,5 6,7 
 3 471,0 4,1 5,2 5,4 
 4 713,1 13,6 16,5 16,7 
 5 343,8 16,0 17,1 17,3 
 6 502,0 23,1 25,4 25,8 
 7 482,3 19,1 21,0 21,2 
 8 474,6 18,2 20,1 20,2 
 9 582,3 16,1 18,4 18,5 
 10 258,8 11,8 12,5 12,6 
 11 224,9 19,5 20,2 20,3 
 12 296,5 17,6 18,6 18,7 
 13 438,3 19,7 21,4 21,5 
 14 134,7 33,7 34,3 34,3 
 15 152,4 45,4 46,3 46,4 
 16 431,0 -7,4 -6,0 -5,4 
 17 535,9 -0,1 5,4 7,5 
 18 290,6 6,9 17,1 24,7 
 19 260,6 13,0 14,4 14,9 
 20 346,9 18,4 20,8 21,5 
 21 335,8 15,7 17,5 18,1 
 22 280,8 12,9 16,0 17,1 
 23 208,8 12,8 15,5 16,9 
 24 168,4 10,2 14,6 16,9 
 25 234,4 15,1 23,8 27,5 
 26 225,3 0,6 3,2 4,1 
 27 177,4 10,0 12,6 13,5 
 28 312,7 -11,9 -6,0 -2,8 
 29 285,5 12,8 14,6 15,1 
 30 128,1 25,8 27,1 27,5 
 31 126,4 27,9 29,0 29,2 
 32 101,5 12,7 14,8 15,4 
 33 109,5 1,8 1,9 1,9 
 34 107,2 4,5 4,7 4,7 
 35 141,6 2,3 2,4 2,4 
 36 233,0 5,0 5,3 5,3 
 37 84,2 2,7 2,9 2,9 
 38 190,7 8,1 8,5 8,6 
 39 307,9 8,8 9,5 9,5 
 40 420,4 8,3 9,3 9,3 
 41 266,2 8,0 8,9 9,1 
 42 405,5 8,7 9,9 10,1 
 43 298,0 9,9 10,5 10,5 
 44 147,0 -9,0 -8,3 -8,1 
 45 228,5 9,2 9,6 9,7 
 46 259,7 4,6 5,0 5,1 
 47 181,4 10,8 11,3 11,4 
 48 152,8 14,3 14,6 14,7 
 49 120,8 18,5 18,8 18,8 
 50 53,1 16,1 16,3 16,3 
 51 39,0 11,6 11,7 11,7 
 52 242,3 5,2 6,5 6,7 
 53 87,7 2,7 3,0 3,1 
 54 183,9 2,7 3,4 3,6 
 55 107,5 0,9 1,2 1,3 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 56 126,5 11,5 12,1 12,3 
 57 65,5 12,7 13,2 13,4 
 58 62,8 7,2 7,6 7,7 
 59 117,6 1,8 3,9 5,5 
 60 104,3 7,8 9,4 10,5 
 61 59,8 3,1 4,3 4,9 
 62 2,7 5,4 7,7 8,7 
 63 67,5 5,9 6,9 7,5 
 64 85,0 -1,2 -0,9 -0,9 
 65 281,3 4,9 5,6 5,7 
 66 105,2 2,0 2,6 2,8 
 67 182,5 1,9 2,2 2,3 
 68 83,1 7,5 7,7 7,7 
 69 182,6 10,0 10,4 10,4 
 70 313,4 9,9 10,7 10,8 
 71 158,7 13,4 13,7 13,7 
 72 73,6 -1,1 -0,6 -0,4 
 73 213,2 -0,1 1,0 1,4 
 74 163,8 -2,6 -2,0 -1,7 
 75 122,6 -3,6 -1,7 0,0 
 76 73,9 1,2 1,6 1,8 
 77 325,0 0,5 2,3 2,7 
 78 193,1 1,4 2,1 2,5 
 79 142,7 2,0 2,6 2,8 
 80 172,2 2,9 4,0 4,5 
 81 105,8 -22,2 -21,6 -21,4 
 82 132,7 9,4 9,7 9,8 
 83 309,1 3,7 4,4 4,5 
 84 359,9 9,6 11,0 11,2 
 85 446,1 14,3 15,9 16,2 
 86 564,1 12,2 14,3 14,5 
 87 439,4 14,9 16,4 16,5 
 88 279,4 13,7 14,4 14,5 
 89 374,7 11,8 12,7 12,8 
 90 390,1 17,7 18,5 18,7 
 91 205,9 14,9 15,5 15,5 
 92 227,9 32,9 33,7 33,9 
 93 270,9 30,3 31,2 31,4 
 94 147,4 29,5 30,1 30,2 
 95 175,5 18,3 18,7 18,7 
 96 269,1 14,4 15,1 15,1 
 97 93,8 24,7 25,2 25,2 
 98 166,2 8,6 9,4 9,6 
 99 165,1 7,6 9,8 11,0 
WATER27 1 5,0 -0,5 0,1 0,1 
 2 15,8 -1,0 0,9 0,9 
 3 27,4 -0,2 2,9 2,8 
 4 35,9 -0,1 3,8 3,7 
 5 46,0 -3,4 3,8 3,6 
 6 45,8 -2,7 4,1 3,9 
 7 45,3 -1,1 4,6 4,4 
 8 44,3 -0,1 4,4 4,3 
 9 72,6 -3,6 7,4 7,1 
 10 72,6 -3,6 7,4 7,1 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 11 200,1 -8,4 19,2 18,6 
 12 212,6 -23,3 12,8 11,6 
 13 215,0 -23,9 10,9 9,8 
 14 217,9 -23,1 10,8 9,9 
 15 33,5 3,1 3,9 3,9 
 16 56,9 2,8 4,5 4,4 
 17 76,5 2,1 4,6 4,6 
 18 117,8 -1,2 6,8 6,6 
 19 114,9 1,0 6,8 6,7 
 20 26,6 6,5 7,1 7,1 
 21 48,4 7,4 8,7 8,7 
 22 67,6 7,1 9,6 9,6 
 23 84,8 3,9 8,6 8,5 
 24 84,8 5,6 11,0 10,8 
 25 100,7 3,5 11,0 10,7 
 26 115,7 3,1 12,6 12,3 
 27 28,5 -11,9 -10,5 -10,7 

 

 

 

Table 10: Reference energies2 of the GMTKN30 and deviations for the BLYP functional, 
uncorrected and with two different corrections. The deviation ΔE is given for example 
by Eref.- EBJ. All values in kcal mol-1 

 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

ACONF 1 0,6 0,4 0,0 0,0 
 2 0,6 0,4 0,0 0,0 
 3 1,0 1,2 0,0 0,1 
 4 2,8 0,9 -0,2 -0,1 
 5 0,6 0,4 0,0 0,0 
 6 0,6 0,5 0,0 0,0 
 7 0,9 1,3 0,0 0,1 
 8 1,2 1,0 0,0 0,0 
 9 1,3 0,8 -0,1 -0,1 
 10 1,3 2,2 0,1 0,3 
 11 2,6 1,1 -0,2 -0,1 
 12 2,7 1,0 -0,2 -0,1 
 13 3,3 1,4 -0,2 -0,1 
 14 3,1 1,8 -0,3 -0,1 
 15 4,9 1,7 -0,4 -0,2 
ADIM6 1 1,3 -2,4 -0,1 -0,2 
 2 2,0 -3,6 0,0 -0,1 
 3 2,8 -5,1 0,1 0,0 
 4 3,7 -6,7 0,1 0,0 
 5 4,6 -8,3 0,2 0,0 
 6 5,6 -10,1 0,1 -0,2 
AL2X 1 35,8 -3,9 -0,6 1,1 
 2 52,6 -12,3 -8,4 -6,8 
 3 31,4 -13,0 -2,4 0,1 
 4 28,4 -14,2 -1,4 1,8 
 5 37,8 -8,9 -2,8 -1,1 
 6 30,0 -12,1 -3,0 -1,2 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 7 21,4 -15,7 -3,3 -1,2 
ALK6 1 38,4 -1,2 0,1 1,3 
 2 25,0 -2,0 0,1 1,8 
 3 19,2 -4,1 -1,8 -0,2 
 4 83,2 -10,9 2,6 9,9 
 5 54,6 -23,0 -7,2 3,0 
 6 47,1 -23,2 -10,6 -11,5 
BH76 1 18,1 -9,4 -10,2 -10,0 
 2 83,2 -21,6 -23,1 -22,8 
 3 42,2 -15,0 -15,2 -15,2 
 4 42,2 -15,0 -15,2 -15,2 
 5 18,0 -8,0 -8,5 -8,5 
 6 18,0 -8,0 -8,5 -8,5 
 7 30,4 -14,0 -14,4 -14,4 
 8 57,0 -14,5 -15,3 -15,2 
 9 2,3 -13,5 -13,8 -13,7 
 10 106,2 -25,0 -25,4 -25,3 
 11 7,4 -13,5 -14,7 -14,6 
 12 60,2 -18,5 -19,8 -19,8 
 13 -0,3 -10,0 -10,8 -10,6 
 14 -0,3 -10,0 -10,8 -10,6 
 15 13,4 -7,8 -7,8 -7,8 
 16 13,4 -7,8 -7,8 -7,8 
 17 3,1 -8,1 -10,2 -10,1 
 18 3,1 -8,1 -10,2 -10,1 
 19 13,6 -8,3 -8,8 -8,8 
 20 13,6 -8,3 -8,8 -8,8 
 21 -12,5 -9,3 -10,2 -10,0 
 22 20,1 -7,4 -9,6 -9,6 
 23 2,9 -5,3 -5,4 -5,3 
 24 29,6 -8,3 -9,0 -9,1 
 25 -2,8 -10,3 -11,8 -11,5 
 26 17,3 -10,2 -11,0 -10,9 
 27 11,0 -9,3 -9,7 -9,6 
 28 47,2 -6,5 -6,5 -6,5 
 29 14,7 -9,4 -10,1 -9,9 
 30 10,7 -2,3 -2,5 -2,5 
 31 3,2 -5,2 -5,9 -5,7 
 32 22,7 0,5 0,1 0,1 
 33 1,7 -2,4 -3,5 -3,3 
 34 41,8 -3,5 -4,1 -4,1 
 35 6,9 -2,0 -5,1 -4,7 
 36 33,0 -8,1 -8,3 -8,3 
 37 48,2 -1,3 -1,3 -1,3 
 38 33,1 -1,2 -1,1 -1,1 
 39 5,7 -8,2 -8,8 -8,7 
 40 8,7 -6,1 -7,0 -6,9 
 41 5,1 -8,3 -8,9 -8,7 
 42 21,2 -11,1 -11,5 -11,4 
 43 12,1 -4,8 -5,9 -5,7 
 44 15,3 -7,6 -8,4 -8,3 
 45 6,7 -9,1 -10,3 -10,1 
 46 19,6 -9,1 -10,4 -10,2 
 47 9,6 -6,7 -7,2 -7,0 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 48 9,6 -6,7 -7,2 -7,0 
 49 3,2 -12,2 -13,4 -13,1 
 50 12,7 -11,2 -12,4 -12,2 
 51 1,7 -4,9 -6,8 -6,6 
 52 7,9 -5,6 -7,5 -7,4 
 53 3,4 -9,1 -10,6 -10,4 
 54 19,9 -7,6 -9,5 -9,2 
 55 1,8 -12,8 -13,1 -13,1 
 56 33,4 -13,3 -13,6 -13,5 
 57 13,7 -11,5 -12,4 -12,3 
 58 8,1 -6,4 -7,5 -7,3 
 59 3,1 -5,6 -6,6 -6,5 
 60 23,2 -1,2 -2,7 -2,5 
 61 10,7 -9,3 -9,7 -9,6 
 62 13,1 -11,6 -12,1 -12,0 
 63 3,5 -5,6 -6,5 -6,4 
 64 17,3 -2,9 -4,3 -4,1 
 65 9,8 -18,2 -19,1 -19,0 
 66 10,4 -13,8 -14,9 -14,9 
 67 8,0 -4,5 -6,0 -5,8 
 68 22,4 -8,9 -10,4 -10,2 
 69 7,5 -1,5 -3,6 -3,3 
 70 18,3 -7,5 -9,3 -9,1 
 71 10,4 -5,1 -7,1 -6,8 
 72 17,4 -4,6 -6,8 -6,5 
 73 14,5 -6,5 -8,1 -7,9 
 74 17,8 -7,4 -9,1 -8,8 
 75 38,4 -2,5 -4,0 -3,8 
 76 38,4 -2,5 -4,0 -3,8 
BH76RC 1 -65,1 12,2 12,8 12,8 
 2 -26,6 0,5 0,9 0,8 
 3 -103,9 11,5 11,6 11,6 
 4 -52,7 5,0 5,0 5,2 
 5 -32,7 -1,9 -0,6 -0,4 
 6 -26,7 3,0 3,7 3,8 
 7 -20,1 -0,2 -0,7 -0,6 
 8 -36,2 -2,8 -3,2 -3,1 
 9 4,0 -7,1 -7,6 -7,4 
 10 -19,5 -5,6 -6,0 -5,9 
 11 -40,0 1,1 0,6 0,8 
 12 -26,1 6,0 3,2 3,6 
 13 -15,1 0,0 0,2 0,2 
 14 -3,0 -2,1 -1,8 -1,8 
 15 -16,1 2,8 2,6 2,7 
 16 -3,2 2,8 2,5 2,6 
 17 -12,9 0,0 0,1 0,1 
 18 -9,5 -1,0 -0,9 -1,0 
 19 -6,2 0,7 0,7 0,8 
 20 -16,5 -1,5 -1,2 -1,3 
 21 -31,6 0,4 0,4 0,4 
 22 5,6 -5,1 -4,9 -5,0 
 23 -20,1 -4,5 -3,9 -3,9 
 24 -2,4 2,3 2,4 2,4 
 25 -13,8 -2,7 -2,2 -2,3 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 26 -0,6 -4,4 -4,2 -4,2 
 27 -14,4 4,5 4,4 4,4 
 28 -10,8 6,0 5,7 5,8 
 29 -7,0 -0,5 -0,3 -0,3 
 30 -3,3 0,9 1,0 1,0 
BHPERI 1 35,3 -6,5 -7,0 -7,0 
 2 30,9 -1,7 -4,2 -4,1 
 3 28,3 -2,1 -2,3 -2,4 
 4 39,6 -3,7 -5,3 -5,1 
 5 28,2 -1,9 -1,5 -1,5 
 6 35,6 -3,8 -6,8 -6,5 
 7 22,1 2,8 -5,4 -4,7 
 8 18,3 5,3 -3,4 -2,7 
 9 9,8 13,4 1,8 2,5 
 10 23,6 -8,7 -8,3 -8,3 
 11 26,3 -0,8 -5,0 -4,5 
 12 18,1 1,9 -3,0 -2,5 
 13 12,2 4,4 -0,9 -0,4 
 14 11,1 1,2 -3,4 -3,0 
 15 5,3 3,8 -1,2 -0,8 
 16 4,0 4,9 -0,5 -0,1 
 17 11,5 4,2 -1,2 -0,6 
 18 4,0 6,2 0,0 0,7 
 19 -1,4 6,5 0,5 1,1 
 20 15,0 8,7 0,0 0,7 
 21 13,5 8,8 -1,2 -0,9 
 22 19,8 9,6 2,4 3,0 
 23 25,4 10,2 2,4 3,1 
 24 18,1 10,3 0,4 0,9 
 25 18,2 10,1 0,3 0,9 
 26 28,1 10,7 1,4 1,9 
BSR36 1 9,8 -8,6 -2,1 -2,3 
 2 9,7 -6,5 -1,6 -1,8 
 3 11,4 -9,5 -2,6 -2,9 
 4 9,0 -7,1 -1,7 -1,9 
 5 8,7 -4,8 -1,2 -1,3 
 6 10,9 -6,1 -1,5 -1,6 
 7 13,1 -9,9 -2,4 -2,6 
 8 11,9 -7,8 -2,0 -2,1 
 9 13,5 -10,9 -2,9 -3,1 
 10 11,4 -10,5 -2,4 -2,7 
 11 13,0 -13,3 -3,5 -3,9 
 12 12,8 -12,4 -3,0 -3,4 
 13 11,2 -8,4 -2,0 -2,2 
 14 10,2 -8,8 -1,8 -2,0 
 15 15,1 -19,0 -5,3 -5,9 
 16 2,4 -2,8 -1,4 -1,1 
 17 10,7 -5,5 -1,6 -1,5 
 18 6,4 -5,0 -1,8 -1,6 
 19 14,9 -8,0 -2,3 -2,2 
 20 10,7 -9,5 -3,1 -2,9 
 21 10,1 -7,1 -2,3 -2,0 
 22 9,1 -8,8 -2,7 -2,5 
 23 10,5 -7,7 -2,4 -2,1 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 24 9,8 -7,1 -2,2 -2,0 
 25 19,3 -15,5 -4,4 -4,0 
 26 9,7 -15,3 -2,5 -2,3 
 27 15,2 -13,0 -3,2 -2,7 
 28 26,1 -14,3 -4,0 -3,7 
 29 23,5 -15,3 -3,9 -3,6 
 30 28,0 -18,6 -4,7 -4,4 
 31 25,4 -15,2 -3,9 -3,9 
 32 27,6 -16,4 -5,4 -4,7 
 33 39,6 -24,2 -7,5 -6,8 
 34 32,4 -25,6 -7,5 -7,0 
 35 51,4 -31,9 -9,2 -8,5 
 36 47,1 -27,6 -8,8 -7,3 
CYCONF 1 1,5 -1,1 -0,3 -0,3 
 2 1,6 0,4 0,7 0,7 
 3 1,9 0,4 0,9 0,8 
 4 1,8 -0,7 0,5 0,4 
 5 2,1 -0,5 -0,2 -0,3 
 6 1,9 0,4 0,8 0,7 
 7 2,2 -1,1 -0,1 -0,2 
 8 2,4 -1,1 -0,2 -0,2 
 9 2,6 -0,7 0,2 0,1 
 10 2,7 0,1 0,7 0,6 
DARC 1 -43,8 17,8 11,1 11,7 
 2 -59,3 13,3 7,4 7,7 
 3 -30,0 21,9 14,3 15,0 
 4 -33,1 17,5 10,7 11,1 
 5 -36,5 21,4 12,9 13,6 
 6 -48,2 17,8 9,9 10,3 
 7 -14,4 26,2 15,3 16,0 
 8 -16,2 25,6 15,8 16,5 
 9 -17,2 26,4 15,4 16,0 
 10 -19,2 25,7 15,7 16,3 
 11 -31,6 26,8 15,1 15,8 
 12 -32,1 26,4 15,2 15,9 
 13 -34,1 27,0 15,0 15,7 
 14 -34,4 26,5 15,0 15,8 
DC9 1 -1,0 2,8 2,9 2,8 
 2 -13,3 -38,1 -27,4 -28,5 
 3 -14,3 12,7 12,9 13,0 
 4 -19,2 34,7 16,3 17,7 
 5 -19,5 34,7 30,9 31,0 
 6 -26,9 -0,3 -1,3 -1,1 
 7 -38,1 17,8 13,3 13,7 
 8 -88,4 -11,1 -16,5 -18,6 
 9 -101,0 30,8 6,8 3,2 
G21EA 1 29,2 2,0 2,0 2,0 
 2 33,7 8,2 8,2 8,2 
 3 78,4 6,1 6,1 6,1 
 4 32,1 -3,7 -3,7 -3,7 
 5 17,3 3,6 3,6 3,6 
 6 48,0 1,0 1,0 1,0 
 7 83,5 -1,2 -1,2 -1,2 
 8 27,9 2,6 2,6 2,6 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 9 13,4 4,7 4,7 4,7 
 10 1,2 0,7 0,7 0,7 
 11 8,3 5,3 5,3 5,3 
 12 16,8 2,0 2,0 2,0 
 13 41,7 3,4 3,4 3,4 
 14 29,3 -2,9 -2,9 -2,9 
 15 25,1 -1,1 -1,1 -1,1 
 16 31,4 -1,6 -1,6 -1,6 
 17 23,5 0,3 0,3 0,3 
 18 28,8 -2,0 -2,0 -2,0 
 19 54,2 -2,5 -2,5 -2,5 
 20 9,5 2,4 2,4 2,4 
 21 -0,2 6,1 6,1 6,1 
 22 89,5 -2,8 -2,8 -2,8 
 23 24,9 0,2 0,2 0,2 
 24 38,0 -3,5 -3,5 -3,5 
 25 54,7 7,6 7,5 7,2 
G21IP 1 314,9 -2,5 -2,5 -2,5 
 2 123,3 4,2 4,2 4,2 
 3 214,9 -7,9 -7,9 -7,9 
 4 190,4 8,5 8,5 8,5 
 5 259,6 3,3 3,3 3,3 
 6 335,3 -1,0 -1,0 -1,0 
 7 313,8 12,3 12,3 12,3 
 8 401,7 6,3 6,3 6,3 
 9 118,5 5,0 5,0 5,0 
 10 176,3 -0,4 -0,4 -0,4 
 11 138,0 -2,6 -2,6 -2,6 
 12 188,0 -4,9 -4,9 -4,9 
 13 241,9 -7,1 -7,1 -7,1 
 14 239,0 1,2 1,2 1,2 
 15 299,1 -1,6 -1,6 -1,6 
 16 296,3 -9,4 -9,4 -9,4 
 17 235,7 -1,7 -1,7 -1,7 
 18 300,9 5,3 5,3 5,3 
 19 292,6 -2,5 -2,5 -2,5 
 20 371,3 -1,0 -1,0 -1,0 
 21 255,4 -7,9 -8,3 -8,3 
 22 234,1 -4,2 -4,2 -4,2 
 23 226,4 -1,8 -1,8 -1,8 
 24 227,8 -4,0 -4,0 -4,0 
 25 239,3 -1,4 -1,4 -1,4 
 26 294,5 -4,7 -4,7 -4,7 
 27 264,6 -7,5 -7,5 -7,5 
 28 243,7 -7,9 -7,9 -7,9 
 29 323,0 -2,7 -2,7 -2,7 
 30 359,4 -6,0 -6,0 -6,0 
 31 277,7 4,6 4,6 4,6 
 32 242,9 -1,5 -1,5 -1,5 
 33 215,7 -2,4 -2,4 -2,4 
 34 265,1 -10,8 -10,8 -10,8 
 35 291,7 -8,4 -8,4 -8,4 
 36 261,2 -3,2 -3,2 -3,2 
G2RC 1 -1,0 0,2 3,5 3,3 



35 
 

 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 2 -2,0 5,0 4,0 4,2 
 3 -2,6 0,5 2,6 2,4 
 4 -3,9 -2,1 0,2 1,7 
 5 -7,0 -8,0 -8,4 -8,4 
 6 -10,0 1,5 2,4 2,7 
 7 -20,1 1,7 -0,8 -0,4 
 8 -25,4 -2,4 -3,8 -3,5 
 9 -26,4 -1,3 -0,7 -0,2 
 10 -26,9 2,1 2,4 0,7 
 11 -26,3 1,4 2,0 3,9 
 12 -29,2 5,8 4,9 5,1 
 13 -32,7 10,1 6,4 6,7 
 14 -33,9 7,5 5,9 6,2 
 15 -38,9 3,9 2,9 3,2 
 16 -47,1 8,8 7,5 8,1 
 17 -48,4 2,2 1,0 1,2 
 18 -60,5 10,4 10,6 11,0 
 19 -64,8 5,8 4,7 5,0 
 20 -68,7 11,1 11,3 11,3 
 21 -80,7 14,6 15,1 15,1 
 22 -109,1 7,4 5,1 5,4 
 23 -134,3 10,7 10,7 10,7 
 24 -151,6 10,1 0,8 1,2 
 25 -212,7 2,9 3,4 4,0 
HEAVY28 1 1,3 -2,3 0,6 0,5 
 2 2,4 -1,3 0,5 0,5 
 3 1,4 -2,1 0,4 0,4 
 4 0,9 -1,4 0,2 0,2 
 5 1,2 -1,8 0,1 0,3 
 6 1,4 -2,2 0,3 0,9 
 7 0,7 -0,6 0,3 0,2 
 8 1,3 -2,8 0,2 0,2 
 9 0,7 -1,3 0,3 0,1 
 10 0,4 -0,8 -0,3 -0,3 
 11 0,8 -1,7 0,0 -0,1 
 12 1,0 -2,0 0,0 0,0 
 13 1,3 -2,6 0,1 0,2 
 14 0,7 -1,3 0,4 0,1 
 15 1,3 -2,6 0,6 0,5 
 16 1,7 -1,0 0,2 0,2 
 17 1,1 -1,3 0,3 0,1 
 18 2,2 -1,4 0,5 0,4 
 19 2,1 -1,5 0,6 0,5 
 20 1,6 -1,6 0,7 0,5 
 21 2,8 -1,8 0,5 0,5 
 22 0,6 -1,5 0,4 0,1 
 23 0,7 -0,7 0,2 0,1 
 24 0,5 -1,3 0,2 0,1 
 25 1,2 -1,8 0,2 0,2 
 26 1,2 -1,9 0,3 0,3 
 27 0,8 -1,4 0,4 0,1 
 28 3,3 -1,4 0,7 0,7 
IDISP 1 -9,0 44,8 18,1 18,2 
 2 -58,5 -17,2 1,4 1,0 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 3 -1,9 11,8 3,5 4,1 
 4 8,2 20,9 5,0 5,9 
 5 -3,1 -5,0 -0,1 -0,2 
 6 0,4 -21,8 -1,8 -2,9 
ISO34 1 1,6 -4,5 -4,7 -4,7 
 2 21,9 2,7 2,5 2,5 
 3 7,2 3,7 3,9 3,9 
 4 1,0 0,3 0,0 0,0 
 5 0,9 -0,8 -0,1 -0,1 
 6 2,6 0,6 0,3 0,4 
 7 11,2 6,5 6,3 6,4 
 8 22,9 -4,6 -3,3 -3,4 
 9 6,9 1,7 1,4 1,4 
 10 3,6 -3,2 -1,0 -1,1 
 11 1,9 -11,0 -3,1 -3,6 
 12 47,0 11,7 10,4 10,6 
 13 36,0 2,0 1,0 1,2 
 14 24,2 0,0 -0,2 -0,2 
 15 7,3 -0,1 0,1 0,0 
 16 10,8 3,4 3,5 3,5 
 17 27,0 -2,4 -1,6 -1,7 
 18 11,2 -0,5 -0,2 -0,2 
 19 4,6 -1,0 -1,0 -1,0 
 20 20,2 -2,9 -2,9 -2,9 
 21 0,9 0,2 0,1 0,1 
 22 3,2 0,2 0,7 0,8 
 23 5,3 -0,9 -0,6 -0,6 
 24 12,5 -2,4 -2,1 -2,2 
 25 26,5 2,2 2,5 2,4 
 26 18,2 -3,2 -3,1 -3,0 
 27 64,2 -8,4 -7,2 -7,4 
 28 31,2 3,8 3,9 3,9 
 29 11,9 -6,3 -5,7 -5,8 
 30 9,5 -0,5 -0,9 -0,9 
 31 14,1 -6,1 -4,6 -4,8 
 32 7,1 -7,3 -6,5 -6,6 
 33 5,6 4,4 2,7 2,6 
 34 7,3 -0,3 0,0 0,0 
ISOL22 1 40,6 -32,7 -18,8 -19,5 
 2 11,7 -8,4 -8,6 -8,4 
 3 34,9 -20,4 -15,1 -15,6 
 4 25,9 -8,3 -8,4 -8,7 
 5 18,8 -17.2 -10.0 -10.4 
 6 18,3 45,7 33,0 33,4 
 7 22,3 -5,8 -2,0 -2,2 
 8 7,9 -5,9 -3,4 -3,6 
 9 38,1 -5,6 -5,1 -5,2 
 10 1,0 -0,3 -0,4 -0,3 
 11 35,1 -5,4 -3,8 -3,7 
 12 5,2 -1,2 1,0 0,9 
 13 3,9 -5,9 -2,8 -2,9 
 14 22,6 -0,4 -0,9 -1,0 
 15 11,1 -19,6 -17,8 -17,8 
 16 26,1 -16,7 -12,5 -12,8 



37 
 

 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 17 17,0 6,0 6,4 6,6 
 18 4,5 -0,1 -1,0 -1,0 
 19 13,4 -24,3 -19,1 -19,4 
 20 0,5 -22,8 -15,0 -15,2 
 21 27,6 -20,5 -17,4 -17,7 
 22 16,1 -3,8 -1,3 -1,4 
MB08-165 1 129,0 -18,7 -16,7 -17,0 
 2 10,2 -8,0 -2,4 -4,6 
 3 -64,5 2,9 12,5 15,2 
 4 64,2 -19,7 -11,0 -11,9 
 5 103,3 -14,7 -10,0 -9,7 
 6 94,9 -5,3 3,8 6,9 
 7 -83,8 5,1 6,3 6,3 
 8 -87,9 6,7 8,9 9,8 
 9 101,9 -4,8 3,2 5,0 
 10 73,4 -13,1 -9,5 -9,1 
 11 -69,9 3,9 8,2 7,5 
 12 6,3 -1,3 0,2 -0,1 
 13 -7,7 -5,0 -0,7 -1,0 
 14 212,8 -17,7 -10,3 -8,8 
 15 167,8 -23,5 -18,8 -19,2 
 16 70,7 -5,3 -2,5 -2,1 
 17 93,8 -18,2 -9,4 -7,9 
 18 -2,1 -1,8 0,9 2,7 
 19 79,8 -17,8 -6,4 -3,8 
 20 315,1 -20,4 -14,6 -13,8 
 21 145,4 -24,6 -15,6 -14,0 
 22 82,0 -15,2 -9,4 -11,3 
 23 33,4 -4,4 -0,8 0,9 
 24 166,6 -27,7 -17,1 -16,4 
 25 -34,8 -7,6 -2,7 -4,2 
 26 -53,9 -1,9 1,6 1,3 
 27 -64,3 3,7 5,0 5,7 
 28 228,3 -12,8 -8,2 -8,9 
 29 141,5 -22,7 -16,2 -14,9 
 30 -5,2 5,7 9,8 9,5 
 31 199,4 -11,7 -9,6 -9,8 
 32 346,8 -28,9 -10,9 0,6 
 33 246,8 -18,3 -16,0 -16,7 
 34 -9,7 6,5 10,9 11,6 
 35 -4,9 -3,5 0,4 2,9 
 36 -34,4 -5,3 1,8 6,4 
 37 -199,4 8,4 15,0 18,6 
 38 41,7 -1,8 4,8 5,0 
 39 25,5 -8,8 1,9 2,1 
 40 145,0 -22,4 -4,7 -0,8 
 41 273,1 -15,8 -4,5 -3,4 
 42 316,1 -19,5 -13,8 -13,1 
 43 31,8 -24,7 -12,9 -10,0 
 44 3,8 -2,8 -1,0 -1,1 
 45 65,5 -9,2 -6,1 -5,3 
 46 36,6 -8,5 -2,0 2,0 
 47 49,5 -6,2 1,6 1,3 
 48 96,3 -9,1 -4,0 -3,7 



38 
 

 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 49 93,5 -21,9 -13,2 -14,0 
 50 62,6 -14,6 -8,7 -7,9 
 51 88,3 -2,4 3,7 4,0 
 52 -12,7 -10,5 -5,5 -4,9 
 53 48,0 -7,1 -5,1 -4,6 
 54 16,9 -17,3 -7,0 -6,8 
 55 433,7 -47,6 -36,3 -33,7 
 56 248,5 -14,3 -9,0 -8,9 
 57 65,3 -8,6 -5,8 -4,9 
 58 13,2 -2,3 1,8 1,7 
 59 49,8 -9,7 -7,3 -8,2 
 60 282,1 -24,1 -18,1 -19,0 
 61 96,9 -19,4 -12,6 -13,1 
 62 2,2 -2,3 -0,3 -0,4 
 63 331,1 -29,9 -18,7 -14,0 
 64 -45,4 1,5 7,6 8,9 
 65 185,4 -23,8 -18,1 -18,0 
 66 7,9 -5,7 2,3 2,3 
 67 133,7 -13,4 -6,6 -4,9 
 68 103,7 -5,4 -1,9 -2,2 
 69 201,2 -16,7 -12,7 -13,6 
 70 62,6 -7,9 -3,0 -3,1 
 71 95,3 -7,8 -4,2 -3,7 
 72 148,9 -15,2 -8,8 -4,0 
 73 -37,5 1,6 4,5 5,0 
 74 17,4 -2,7 3,9 8,1 
 75 32,6 -0,3 3,9 3,6 
 76 65,5 -4,5 -1,8 -1,5 
 77 91,6 -10,9 -5,4 -5,9 
 78 225,2 -19,9 -12,4 -10,5 
 79 139,5 -14,7 -12,2 -12,7 
 80 37,2 -4,4 -0,3 1,1 
 81 86,8 -13,2 -6,6 -6,2 
 82 -120,4 5,5 9,6 9,4 
 83 -169,0 16,9 21,4 23,5 
 84 -18,3 -1,6 -0,3 -0,4 
 85 -117,7 -1,1 -2,0 -1,3 
 86 6,4 -1,3 0,2 -0,1 
 87 -54,5 -2,1 2,6 6,7 
 88 -394,9 3,5 11,5 12,2 
 89 -200,2 6,6 12,0 12,6 
 90 -109,0 -1,3 -0,3 -0,3 
 91 37,7 -6,4 -2,2 -1,9 
 92 -7,8 -1,9 0,3 0,7 
 93 17,4 -8,5 0,5 0,4 
 94 44,6 -21,6 -16,9 -17,6 
 95 -341,8 0,3 11,0 14,1 
 96 -87,7 -7,9 -1,4 -2,0 
 97 -131,5 -5,3 1,2 0,7 
 98 181,6 -31,9 -27,4 -29,0 
 99 67,9 -15,4 -13,0 -13,3 
 100 -98,9 10,3 11,6 12,0 
 101 20,5 -19,2 -16,9 -17,3 
 102 -10,5 -6,1 0,2 0,9 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 103 -171,7 8,3 13,3 13,2 
 104 -207,9 14,2 21,6 25,9 
 105 -107,3 5,7 10,0 9,9 
 106 -100,9 1,4 8,0 8,1 
 107 -124,8 7,9 13,5 12,6 
 108 -126,0 -16,9 -2,2 -2,0 
 109 -8,5 -3,3 -0,8 -1,3 
 110 -187,0 4,8 7,4 8,7 
 111 -362,4 20,1 23,8 24,5 
 112 -359,8 2,3 11,5 12,0 
 113 45,5 -1,3 7,7 12,6 
 114 -146,9 14,8 21,6 22,8 
 115 -67,9 9,0 12,6 12,3 
 116 275,2 -40,0 -30,9 -28,9 
 117 -25,5 3,0 4,4 4,8 
 118 52,6 -9,2 -6,7 -6,4 
 119 241,4 -31,2 -27,6 -29,7 
 120 45,2 -7,1 0,4 1,0 
 121 -59,4 2,1 4,3 5,2 
 122 192,9 -35,0 -25,0 -21,6 
 123 -125,6 0,8 5,8 4,8 
 124 -311,4 17,8 25,9 30,6 
 125 62,6 -14,3 -2,6 -0,8 
 126 60,0 -14,2 -9,9 -10,0 
 127 -64,1 3,6 4,9 5,6 
 128 -62,2 -6,1 2,3 3,6 
 129 -570,6 40,7 44,4 46,8 
 130 -192,1 -8,0 2,7 6,7 
 131 -96,0 -2,1 4,3 3,8 
 132 -37,9 -3,3 -1,9 -0,7 
 133 107,6 -18,7 -12,3 -14,7 
 134 -81,9 6,1 10,4 11,3 
 135 39,5 -16,2 -3,7 -5,3 
 136 49,2 -7,8 -5,3 -5,0 
 137 -6,3 -2,3 -0,5 -0,1 
 138 47,5 -7,9 -1,5 -0,9 
 139 -266,7 17,2 21,9 21,7 
 140 25,4 -8,5 -4,6 -4,5 
 141 -114,8 -9,4 -2,8 -4,0 
 142 -86,3 -11,3 -6,7 -7,4 
 143 -192,4 6,2 10,4 10,2 
 144 179,1 -23,0 -14,5 -11,5 
 145 -173,9 -14,1 -5,7 -2,7 
 146 -55,0 -0,1 3,8 6,5 
 147 -68,1 5,6 8,7 9,7 
 148 -259,8 -3,9 9,5 15,5 
 149 -117,0 -7,3 0,3 -0,7 
 150 -119,4 7,0 15,1 17,4 
 151 -225,2 9,0 11,3 11,7 
 152 59,2 -12,9 -8,7 -9,2 
 153 301,7 -39,6 -31,5 -30,9 
 154 -312,7 16,2 20,7 24,2 
 155 -72,2 2,8 8,3 13,4 
 156 -77,8 -0,1 6,8 10,5 



40 
 

 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 157 -240,7 10,8 12,4 13,1 
 158 -164,1 3,6 9,1 10,7 
 159 180,4 -28,4 -19,0 -20,1 
 160 127,8 -19,0 -12,7 -14,4 
 161 -79,4 1,3 6,9 5,7 
 162 -64,2 3,8 5,0 5,6 
 163 -42,5 -21,4 -14,9 -15,3 
 164 52,3 -8,5 -4,2 -4,7 
 165 -136,6 6,4 12,0 14,6 
NBPRC 1 -31,8 4,4 2,0 2,4 
 2 -0,1 -4,5 -3,0 -3,4 
 3 37,3 -3,9 -3,0 -3,2 
 4 -18,9 12,5 7,3 7,8 
 5 -48,3 7,6 2,9 2,4 
 6 -45,1 23,9 11,6 12,6 
 7 -24,4 2,7 -0,5 -0,8 
 8 40,4 0,3 -1,4 -0,9 
 9 -14,6 4,9 -0,3 -0,7 
 10 18,8 2,9 1,4 2,3 
 11 -30,8 14,3 2,5 1,8 
 12 17,6 -0,6 0,4 1,8 
O3ADD6 1 -1,9 0,9 -0,8 -0,7 
 2 7,7 -5,7 -8,7 -8,4 
 3 -63,8 9,9 7,2 7,5 
 4 -1,9 0,3 -1,9 -1,7 
 5 3,4 -5,0 -8,5 -8,1 
 6 -57,2 14,1 11,3 11,7 
PA 1 167,8 -1,0 -0,6 -0,8 
 2 193,4 4,6 5,2 5,0 
 3 209,7 6,4 7,0 6,9 
 4 219,7 8,0 8,7 8,5 
 5 211,9 -2,0 -1,5 -1,6 
 6 171,6 -1,7 -1,3 -1,4 
 7 157,4 0,1 0,7 0,5 
 8 156,8 1,9 2,8 2,7 
 9 192,7 -1,1 -0,3 -0,4 
 10 174,2 0,9 1,6 1,5 
 11 137,8 1,2 1,8 1,7 
 12 106,3 -1,5 -1,3 -1,4 
PCONF 1 0,1 -5,7 -1,4 -1,5 
 2 0,9 -2,8 -1,2 -1,1 
 3 1,2 -7,3 0,3 0,2 
 4 0,8 -4,6 -1,2 -1,2 
 5 1,3 -6,5 0,3 0,1 
 6 1,9 -2,6 -1,1 -1,1 
 7 2,4 -1,9 -0,7 -0,8 
 8 2,1 -6,8 0,0 -0,2 
 9 2,5 -5,3 -0,8 -0,9 
 10 2,0 -5,0 -1,7 -1,9 
RG6 1 0,1 -0,2 -0,1 -0,1 
 2 0,3 -0,6 -0,1 -0,2 
 3 0,4 -0,9 -0,1 -0,2 
 4 0,6 -1,2 0,1 -0,1 
 5 0,7 -1,4 0,1 -0,1 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 6 0,8 -1,6 0,0 -0,2 
RSE43 1 -15,2 -3,4 -3,1 -3,2 
 2 1,9 -7,5 -6,8 -6,9 
 3 6,8 -2,2 -2,0 -2,0 
 4 7,0 -12,0 -11,4 -11,6 
 5 0,1 -2,4 -2,1 -2,2 
 6 1,4 -2,2 -2,0 -2,1 
 7 -3,2 -3,7 -3,4 -3,4 
 8 -1,3 -2,2 -2,0 -2,1 
 9 -1,8 -1,9 -1,7 -1,8 
 10 -17,5 -3,2 -3,0 -3,1 
 11 -10,0 -3,0 -2,8 -2,8 
 12 -8,6 -3,8 -3,7 -3,7 
 13 -6,3 -2,6 -2,4 -2,4 
 14 -6,3 -3,0 -2,7 -2,8 
 15 -6,6 -2,8 -2,6 -2,6 
 16 -6,4 -2,7 -2,5 -2,5 
 17 -3,0 -2,1 -1,7 -1,8 
 18 -3,9 -1,5 -1,5 -1,5 
 19 -12,0 -3,3 -3,1 -3,2 
 20 4,7 -1,0 -0,8 -0,9 
 21 -12,6 -3,9 -3,6 -3,6 
 22 -11,1 -3,8 -3,6 -3,6 
 23 -8,6 -5,0 -4,7 -4,8 
 24 -12,8 -4,3 -3,8 -3,9 
 25 -3,3 -3,0 -2,8 -2,9 
 26 -3,9 -2,0 -1,8 -1,9 
 27 -2,7 -2,5 -2,3 -2,3 
 28 -5,9 -2,7 -2,5 -2,6 
 29 -6,2 -3,4 -3,1 -3,2 
 30 -4,2 -1,8 -1,7 -1,8 
 31 0,7 -1,3 -1,0 -1,1 
 32 -10,8 -3,4 -3,1 -3,2 
 33 -8,4 -3,7 -3,4 -3,5 
 34 2,7 -1,5 -1,2 -1,3 
 35 -9,4 -3,0 -2,7 -2,8 
 36 0,0 -3,0 -2,5 -2,6 
 37 -2,9 -3,4 -2,9 -3,1 
 38 -22,5 -7,3 -7,0 -7,1 
 39 -24,1 -6,8 -6,4 -6,5 
 40 -25,4 -7,3 -6,9 -7,0 
 41 -13,1 -4,6 -4,5 -4,5 
 42 -6,4 -5,1 -4,2 -4,5 
 43 -2,3 -2,0 -1,5 -1,7 
S22 1 3,2 -1,1 -0,1 -0,2 
 2 5,0 -0,5 0,3 0,2 
 3 18,8 -2,9 0,1 -0,3 
 4 16,1 -3,3 -0,2 -0,5 
 5 20,7 -4,2 -0,2 -0,4 
 6 17,0 -4,2 0,6 0,4 
 7 16,7 -5,1 0,0 -0,2 
 8 0,5 -1,2 -0,1 -0,2 
 9 1,5 -2,6 -0,1 -0,4 
 10 1,5 -2,7 -0,1 -0,2 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 11 2,6 -7,3 0,7 0,7 
 12 4,2 -7,7 0,4 0,2 
 13 9,7 -10,5 0,6 0,3 
 14 4,6 -10,5 0,8 0,7 
 15 11,7 -15,2 0,3 0,0 
 16 1,5 -1,2 0,1 0,0 
 17 3,3 -2,4 0,2 0,1 
 18 2,3 -2,6 0,0 -0,1 
 19 4,6 -3,5 -0,1 -0,3 
 20 2,7 -4,4 0,0 0,0 
 21 5,6 -6,1 -0,1 -0,1 
 22 7,1 -5,1 -0,3 -0,4 
SCONF 1 0,8 0,1 -0,1 -0,1 
 2 2,6 -0,6 0,4 0,3 
 3 3,4 -0,5 0,4 0,2 
 4 4,9 -1,1 -0,1 -0,3 
 5 5,2 -1,2 -0,1 -0,3 
 6 4,5 0,0 0,5 0,3 
 7 4,7 -0,2 0,3 0,1 
 8 6,7 -1,9 -0,4 -0,6 
 9 6,8 -1,7 -0,2 -0,5 
 10 6,1 -0,9 0,1 -0,2 
 11 6,1 -0,7 0,3 0,0 
 12 6,2 -0,7 -0,1 -0,2 
 13 6,8 -1,4 -0,3 -0,5 
 14 6,7 -1,3 -0,4 -0,6 
 15 0,3 0,1 -0,1 -0,1 
 16 5,9 1,9 -1,4 -0,9 
 17 5,3 0,5 -2,8 -2,4 
SIE11 1 57,4 24,0 24,0 24,0 
 2 35,3 10,2 12,0 11,7 
 3 37,3 18,5 19,7 19,5 
 4 35,3 1,5 6,1 5,6 
 5 22,6 1,2 4,4 4,1 
 6 -1,0 20,4 20,8 21,4 
 7 1,1 1,0 1,7 1,7 
 8 9,5 -9,2 -8,0 -6,6 
 9 10,5 3,9 5,7 5,6 
 10 69,6 -5,2 -3,3 -2,7 
 11 94,4 27,1 27,6 27,8 
W4-08 1 607,0 -6,3 -1,7 -2,2 
 2 411,0 -0,6 0,7 0,6 
 3 471,0 -2,8 -1,2 -1,3 
 4 713,1 -8,5 -4,2 -5,0 
 5 343,8 9,4 11,1 10,9 
 6 502,0 18,6 21,8 21,7 
 7 482,3 5,2 8,0 7,5 
 8 474,6 4,9 7,7 7,2 
 9 582,3 -0,2 3,2 2,5 
 10 258,8 4,9 5,8 5,7 
 11 224,9 18,2 19,3 19,1 
 12 296,5 13,4 14,9 14,6 
 13 438,3 8,9 11,6 11,0 
 14 134,7 28,3 29,2 29,0 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 15 152,4 37,6 39,0 38,8 
 16 431,0 -9,4 -7,5 -7,1 
 17 535,9 -15,3 -8,2 -6,7 
 18 290,6 -6,4 5,9 13,8 
 19 260,6 5,6 7,5 7,7 
 20 346,9 4,5 7,9 8,0 
 21 335,8 7,5 9,8 10,1 
 22 280,8 4,0 8,0 8,8 
 23 208,8 4,6 8,0 9,2 
 24 168,4 1,2 6,6 8,7 
 25 234,4 0,4 11,0 14,4 
 26 225,3 -4,3 -1,1 -0,3 
 27 177,4 -0,1 3,3 3,9 
 28 312,7 -23,1 -16,2 -12,8 
 29 285,5 6,8 9,2 9,4 
 30 128,1 15,4 17,2 17,2 
 31 126,4 22,5 24,1 24,1 
 32 101,5 5,8 8,5 8,8 
 33 109,5 -0,5 -0,4 -0,5 
 34 107,2 2,2 2,4 2,4 
 35 141,6 -1,0 -0,8 -0,8 
 36 233,0 -0,7 -0,2 -0,4 
 37 84,2 1,3 1,6 1,5 
 38 190,7 -0,6 0,0 -0,1 
 39 307,9 -0,7 0,4 0,1 
 40 420,4 -3,4 -1,9 -2,2 
 41 266,2 0,3 1,6 1,6 
 42 405,5 -0,3 1,5 1,3 
 43 298,0 3,6 4,5 4,3 
 44 147,0 -12,1 -11,2 -11,1 
 45 228,5 11,5 12,1 12,0 
 46 259,7 2,2 2,8 2,8 
 47 181,4 9,9 10,7 10,7 
 48 152,8 13,4 13,8 13,8 
 49 120,8 14,4 14,7 14,7 
 50 53,1 13,8 14,0 14,0 
 51 39,0 9,4 9,7 9,6 
 52 242,3 0,3 2,1 2,0 
 53 87,7 0,0 0,5 0,5 
 54 183,9 -3,2 -2,1 -2,2 
 55 107,5 -3,1 -2,6 -2,7 
 56 126,5 8,3 9,1 9,2 
 57 65,5 9,1 9,8 9,9 
 58 62,8 4,0 4,6 4,6 
 59 117,6 4,1 6,6 8,3 
 60 104,3 3,5 5,4 6,5 
 61 59,8 -1,5 0,1 0,6 
 62 2,7 3,3 6,3 7,1 
 63 67,5 -0,4 0,9 1,4 
 64 85,0 -2,0 -1,6 -1,6 
 65 281,3 -0,5 0,6 0,4 
 66 105,2 3,0 3,9 3,9 
 67 182,5 0,5 1,0 1,0 
 68 83,1 6,2 6,5 6,4 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 69 182,6 6,7 7,3 7,2 
 70 313,4 7,0 8,1 8,0 
 71 158,7 8,5 9,1 9,0 
 72 73,6 -1,5 -0,8 -0,7 
 73 213,2 -4,8 -3,2 -3,1 
 74 163,8 -2,1 -1,3 -1,1 
 75 122,6 -5,9 -3,8 -1,9 
 76 73,9 0,4 1,0 1,0 
 77 325,0 -6,9 -4,5 -4,5 
 78 193,1 2,4 3,3 3,6 
 79 142,7 2,0 2,7 2,9 
 80 172,2 -0,2 1,2 1,6 
 81 105,8 -23,3 -22,4 -22,3 
 82 132,7 6,3 6,7 6,7 
 83 309,1 4,4 5,3 5,3 
 84 359,9 1,5 3,5 3,3 
 85 446,1 0,8 3,2 3,0 
 86 564,1 -3,1 -0,1 -0,5 
 87 439,4 5,3 7,6 7,2 
 88 279,4 7,7 8,6 8,5 
 89 374,7 3,2 4,7 4,4 
 90 390,1 9,7 11,0 10,9 
 91 205,9 11,5 12,4 12,2 
 92 227,9 26,3 27,5 27,4 
 93 270,9 26,0 27,3 27,2 
 94 147,4 22,1 23,1 23,0 
 95 175,5 12,5 13,2 13,0 
 96 269,1 6,4 7,4 7,2 
 97 93,8 19,7 20,4 20,3 
 98 166,2 2,1 3,4 3,3 
 99 165,1 0,3 3,2 4,1 
WATER27 1 5,0 -0,5 0,3 0,2 
 2 15,8 -1,5 1,0 0,6 
 3 27,4 -1,4 2,7 2,0 
 4 35,9 -1,5 3,5 2,8 
 5 46,0 -5,3 3,9 2,6 
 6 45,8 -4,7 4,1 2,8 
 7 45,3 -3,0 4,4 3,3 
 8 44,3 -1,8 4,0 3,2 
 9 72,6 -6,9 7,1 5,3 
 10 72,6 -6,9 7,0 5,2 
 11 200,1 -16,6 17,7 13,8 
 12 212,6 -32,1 12,9 7,4 
 13 215,0 -32,4 10,8 5,7 
 14 217,9 -32,0 10,1 5,3 
 15 33,5 1,9 3,0 2,8 
 16 56,9 1,4 3,6 3,3 
 17 76,5 0,6 3,9 3,4 
 18 117,8 -3,6 6,5 5,2 
 19 114,9 -1,5 6,0 5,0 
 20 26,6 5,3 6,1 6,0 
 21 48,4 5,8 7,6 7,3 
 22 67,6 5,3 8,5 8,1 
 23 84,8 1,7 7,9 6,9 



45 
 

 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 24 84,8 2,7 9,9 8,6 
 25 100,7 0,0 9,9 8,2 
 26 115,7 -0,9 11,3 9,5 
 27 28,5 -7,6 -5,9 -6,2 

 

 

 

Table 11: Reference energies2 of the GMTKN30 and deviations for the PBE functional, 
uncorrected and with two different corrections. The deviation ΔE is given for example 
by Eref.- EBJ. All values in kcal mol-1 

 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

ACONF 1 0,6 0,2 0,0 0,0 
 2 0,6 0,2 0,0 0,0 
 3 1,0 0,7 0,1 0,1 
 4 2,8 0,5 -0,1 0,0 
 5 0,6 0,2 0,0 0,0 
 6 0,6 0,3 0,0 0,0 
 7 0,9 0,8 0,1 0,1 
 8 1,2 0,5 0,0 0,0 
 9 1,3 0,4 0,0 0,0 
 10 1,3 1,3 0,2 0,2 
 11 2,6 0,6 -0,1 0,0 
 12 2,7 0,5 -0,1 -0,1 
 13 3,3 0,8 -0,1 0,0 
 14 3,1 1,0 -0,1 0,0 
 15 4,9 1,0 -0,2 -0,1 
ADIM6 1 1,3 -1,1 0,2 0,1 
 2 2,0 -1,8 0,2 0,1 
 3 2,8 -2,7 0,3 0,1 
 4 3,7 -3,7 0,3 0,0 
 5 4,6 -4,7 0,3 -0,1 
 6 5,6 -5,9 0,1 -0,3 
AL2X 1 35,8 2,8 4,2 5,5 
 2 52,6 -8,5 -6,8 -5,5 
 3 31,4 -4,8 -0,2 2,3 
 4 28,4 -4,7 0,6 4,0 
 5 37,8 -1,9 1,1 2,4 
 6 30,0 -2,9 1,5 3,1 
 7 21,4 -3,9 2,1 4,0 
ALK6 1 38,4 1,2 1,6 2,5 
 2 25,0 -0,1 0,6 2,0 
 3 19,2 -1,8 -1,1 0,3 
 4 83,2 10,7 16,1 21,9 
 5 54,6 -0,5 5,4 13,6 
 6 47,1 -1,8 2,9 4,5 
BH76 1 18,1 -8,0 -8,4 -8,3 
 2 83,2 -30,7 -31,4 -31,4 
 3 42,2 -13,9 -14,0 -13,9 
 4 42,2 -13,9 -14,0 -13,9 
 5 18,0 -8,2 -8,4 -8,4 
 6 18,0 -8,2 -8,4 -8,4 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 7 30,4 -11,6 -11,8 -11,8 
 8 57,0 -15,7 -16,1 -16,1 
 9 2,3 -11,6 -11,8 -11,7 
 10 106,2 -26,4 -26,6 -26,6 
 11 7,4 -12,8 -13,5 -13,4 
 12 60,2 -18,7 -19,3 -19,4 
 13 -0,3 -10,2 -10,6 -10,6 
 14 -0,3 -10,2 -10,6 -10,6 
 15 13,4 -7,2 -7,2 -7,2 
 16 13,4 -7,2 -7,2 -7,2 
 17 3,1 -7,9 -8,9 -9,0 
 18 3,1 -7,9 -8,9 -9,0 
 19 13,6 -6,9 -7,1 -7,2 
 20 13,6 -6,9 -7,1 -7,2 
 21 -12,5 -9,4 -9,8 -9,7 
 22 20,1 -8,0 -9,0 -9,2 
 23 2,9 -4,3 -4,4 -4,3 
 24 29,6 -7,9 -8,2 -8,3 
 25 -2,8 -11,0 -11,7 -11,6 
 26 17,3 -10,0 -10,4 -10,4 
 27 11,0 -9,1 -9,3 -9,3 
 28 47,2 -3,5 -3,6 -3,6 
 29 14,7 -9,5 -9,8 -9,7 
 30 10,7 -1,7 -1,8 -1,8 
 31 3,2 -4,9 -5,3 -5,2 
 32 22,7 1,7 1,6 1,6 
 33 1,7 -1,8 -2,4 -2,3 
 34 41,8 -1,5 -1,8 -1,8 
 35 6,9 -5,2 -6,8 -6,7 
 36 33,0 -3,3 -3,4 -3,4 
 37 48,2 -2,5 -2,5 -2,5 
 38 33,1 -2,4 -2,4 -2,4 
 39 5,7 -5,2 -5,4 -5,4 
 40 8,7 -9,9 -10,3 -10,3 
 41 5,1 -11,2 -11,5 -11,4 
 42 21,2 -7,7 -8,0 -7,9 
 43 12,1 -8,2 -8,7 -8,6 
 44 15,3 -6,0 -6,4 -6,3 
 45 6,7 -11,9 -12,6 -12,5 
 46 19,6 -10,7 -11,4 -11,3 
 47 9,6 -5,9 -6,2 -6,1 
 48 9,6 -5,9 -6,2 -6,1 
 49 3,2 -14,9 -15,5 -15,4 
 50 12,7 -13,6 -14,2 -14,1 
 51 1,7 -7,3 -8,2 -8,2 
 52 7,9 -9,8 -10,7 -10,8 
 53 3,4 -12,0 -12,8 -12,7 
 54 19,9 -9,1 -10,1 -10,0 
 55 1,8 -14,2 -14,3 -14,3 
 56 33,4 -8,8 -8,9 -8,9 
 57 13,7 -13,7 -14,2 -14,1 
 58 8,1 -8,6 -9,1 -9,1 
 59 3,1 -4,8 -5,3 -5,2 
 60 23,2 -4,9 -5,6 -5,6 
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 61 10,7 -7,1 -7,3 -7,3 
 62 13,1 -14,4 -14,7 -14,6 
 63 3,5 -4,6 -5,1 -5,0 
 64 17,3 -7,8 -8,5 -8,5 
 65 9,8 -19,9 -20,3 -20,4 
 66 10,4 -17,3 -17,8 -17,9 
 67 8,0 -7,3 -8,1 -8,0 
 68 22,4 -11,7 -12,4 -12,3 
 69 7,5 -4,5 -5,6 -5,5 
 70 18,3 -10,6 -11,5 -11,4 
 71 10,4 -8,9 -9,9 -9,8 
 72 17,4 -7,3 -8,5 -8,3 
 73 14,5 -10,0 -10,9 -10,8 
 74 17,8 -10,0 -10,9 -10,8 
 75 38,4 -7,2 -7,8 -7,9 
 76 38,4 -7,2 -7,8 -7,9 
BH76RC 1 -65,1 22,7 23,0 23,0 
 2 -26,6 4,0 4,3 4,2 
 3 -103,9 14,8 14,9 14,9 
 4 -52,7 5,9 5,8 5,9 
 5 -32,7 -1,4 -0,8 -0,6 
 6 -26,7 3,5 3,8 4,0 
 7 -20,1 -1,0 -1,3 -1,3 
 8 -36,2 -5,6 -5,7 -5,7 
 9 4,0 -7,7 -7,9 -7,9 
 10 -19,5 -6,6 -6,8 -6,8 
 11 -40,0 -0,4 -0,6 -0,6 
 12 -26,1 -2,0 -3,4 -3,3 
 13 -15,1 0,1 0,1 0,1 
 14 -3,0 4,7 4,9 4,9 
 15 -16,1 -3,4 -3,5 -3,5 
 16 -3,2 -2,2 -2,3 -2,3 
 17 -12,9 -1,2 -1,1 -1,2 
 18 -9,5 -1,3 -1,2 -1,3 
 19 -6,2 2,5 2,5 2,6 
 20 -16,5 -2,9 -2,7 -2,8 
 21 -31,6 -5,4 -5,4 -5,4 
 22 5,6 -5,1 -5,0 -5,1 
 23 -20,1 0,1 0,3 0,4 
 24 -2,4 7,3 7,4 7,4 
 25 -13,8 3,2 3,4 3,5 
 26 -0,6 -2,6 -2,5 -2,5 
 27 -14,4 4,4 4,3 4,4 
 28 -10,8 6,0 5,9 5,9 
 29 -7,0 -1,6 -1,5 -1,5 
 30 -3,3 0,0 0,0 0,0 
BHPERI 1 35,3 -3,2 -3,4 -3,4 
 2 30,9 -5,4 -6,6 -6,7 
 3 28,3 -5,1 -5,2 -5,2 
 4 39,6 -8,2 -9,0 -9,0 
 5 28,2 -5,4 -5,2 -5,2 
 6 35,6 -7,4 -8,9 -8,9 
 7 22,1 -5,6 -9,7 -9,7 
 8 18,3 -3,7 -8,0 -8,0 
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 9 9,8 3,6 -2,3 -2,3 
 10 23,6 -3,3 -3,2 -3,1 
 11 26,3 -5,5 -7,5 -7,5 
 12 18,1 -3,5 -5,8 -5,8 
 13 12,2 -1,2 -3,8 -3,8 
 14 11,1 -3,3 -5,5 -5,6 
 15 5,3 -1,1 -3,5 -3,6 
 16 4,0 -0,6 -3,2 -3,3 
 17 11,5 -2,0 -4,6 -4,6 
 18 4,0 -0,5 -3,6 -3,5 
 19 -1,4 0,8 -2,2 -2,2 
 20 15,0 -0,6 -4,9 -5,0 
 21 13,5 -1,5 -6,4 -6,8 
 22 19,8 0,0 -3,6 -3,6 
 23 25,4 0,2 -3,7 -3,7 
 24 18,1 0,6 -4,2 -4,5 
 25 18,2 0,5 -4,2 -4,5 
 26 28,1 1,1 -3,4 -3,7 
BSR36 1 9,8 -5,4 -2,1 -2,0 
 2 9,7 -4,2 -1,6 -1,5 
 3 11,4 -6,0 -2,5 -2,4 
 4 9,0 -4,4 -1,6 -1,6 
 5 8,7 -3,1 -1,2 -1,1 
 6 10,9 -3,9 -1,5 -1,5 
 7 13,1 -6,3 -2,4 -2,3 
 8 11,9 -5,0 -1,9 -1,9 
 9 13,5 -7,0 -2,9 -2,8 
 10 11,4 -6,6 -2,4 -2,3 
 11 13,0 -8,4 -3,4 -3,3 
 12 12,8 -7,8 -3,0 -2,9 
 13 11,2 -5,3 -2,0 -1,9 
 14 10,2 -5,5 -1,9 -1,8 
 15 15,1 -12,1 -5,1 -4,9 
 16 2,4 -2,1 -1,4 -1,1 
 17 10,7 -3,8 -1,9 -1,6 
 18 6,4 -3,5 -1,9 -1,6 
 19 14,9 -5,5 -2,6 -2,3 
 20 10,7 -6,4 -3,2 -2,8 
 21 10,1 -4,9 -2,4 -2,0 
 22 9,1 -5,9 -2,8 -2,5 
 23 10,5 -5,2 -2,5 -2,1 
 24 9,8 -4,9 -2,4 -2,0 
 25 19,3 -10,7 -5,0 -4,4 
 26 9,7 -10,6 -4,1 -3,5 
 27 15,2 -9,2 -4,1 -3,5 
 28 26,1 -10,0 -4,8 -4,2 
 29 23,5 -10,7 -4,9 -4,3 
 30 28,0 -12,8 -5,6 -5,0 
 31 25,4 -10,2 -4,3 -3,9 
 32 27,6 -11,9 -6,5 -5,5 
 33 39,6 -17,1 -8,7 -7,5 
 34 32,4 -17,9 -8,7 -7,6 
 35 51,4 -22,1 -10,5 -9,2 
 36 47,1 -20,2 -10,8 -9,1 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 
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CYCONF 1 1,5 -0,6 -0,2 -0,2 
 2 1,6 1,5 1,6 1,6 
 3 1,9 1,3 1,5 1,4 
 4 1,8 0,6 1,2 1,2 
 5 2,1 -0,2 0,0 0,0 
 6 1,9 1,4 1,6 1,6 
 7 2,2 -0,4 0,0 0,1 
 8 2,4 -0,4 -0,1 0,0 
 9 2,6 0,9 1,3 1,3 
 10 2,7 1,3 1,6 1,6 
DARC 1 -43,8 1,4 -2,0 -2,0 
 2 -59,3 -2,6 -5,5 -5,7 
 3 -30,0 5,4 1,7 1,6 
 4 -33,1 1,1 -2,1 -2,3 
 5 -36,5 4,4 0,2 0,2 
 6 -48,2 0,7 -3,1 -3,4 
 7 -14,4 10,6 5,3 5,1 
 8 -16,2 10,4 5,5 5,4 
 9 -17,2 10,8 5,3 5,2 
 10 -19,2 10,4 5,4 5,3 
 11 -31,6 9,6 3,8 3,6 
 12 -32,1 9,2 3,6 3,5 
 13 -34,1 9,7 3,7 3,6 
 14 -34,4 9,2 3,4 3,3 
DC9 1 -1,0 2,5 2,5 2,5 
 2 -13,3 3,8 8,4 9,0 
 3 -14,3 13,0 13,1 13,2 
 4 -19,2 16,7 7,0 7,3 
 5 -19,5 2,1 0,4 0,1 
 6 -26,9 19,2 18,7 18,8 
 7 -38,1 4,9 2,7 2,7 
 8 -88,4 -34,5 -36,7 -38,5 
 9 -101,0 0,5 -9,9 -14,4 
G21EA 1 29,2 7,3 7,3 7,3 
 2 33,7 7,1 7,1 7,1 
 3 78,4 5,7 5,7 5,7 
 4 32,1 2,4 2,4 2,4 
 5 17,3 3,1 3,1 3,1 
 6 48,0 1,9 1,9 1,9 
 7 83,5 0,7 0,7 0,7 
 8 27,9 7,4 7,4 7,4 
 9 13,4 3,5 3,5 3,5 
 10 1,2 1,5 1,5 1,5 
 11 8,3 4,6 4,6 4,6 
 12 16,8 2,5 2,5 2,5 
 13 41,7 3,5 3,5 3,5 
 14 29,3 2,7 2,7 2,7 
 15 25,1 3,9 3,9 3,9 
 16 31,4 -0,1 -0,1 -0,1 
 17 23,5 1,0 1,0 1,0 
 18 28,8 -0,2 -0,2 -0,2 
 19 54,2 -0,6 -0,6 -0,6 
 20 9,5 -0,3 -0,3 -0,3 
 21 -0,2 6,1 6,1 6,1 
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 22 89,5 -2,8 -2,8 -2,8 
 23 24,9 3,5 3,5 3,5 
 24 38,0 -2,4 -2,4 -2,5 
 25 54,7 4,6 4,6 4,4 
G21IP 1 314,9 -1,2 -1,2 -1,2 
 2 123,3 5,5 5,5 5,5 
 3 214,9 -7,4 -7,4 -7,4 
 4 190,4 9,6 9,6 9,6 
 5 259,6 6,4 6,4 6,4 
 6 335,3 4,3 4,3 4,3 
 7 313,8 10,2 10,2 10,2 
 8 401,7 5,1 5,1 5,1 
 9 118,5 5,0 5,0 5,0 
 10 176,3 -0,8 -0,8 -0,8 
 11 138,0 2,2 2,2 2,2 
 12 188,0 1,0 1,0 1,0 
 13 241,9 -0,1 -0,1 -0,1 
 14 239,0 1,4 1,4 1,4 
 15 299,1 -0,1 -0,1 -0,1 
 16 296,3 -9,1 -9,1 -9,1 
 17 235,7 -0,6 -0,6 -0,6 
 18 300,9 4,7 4,7 4,7 
 19 292,6 -1,6 -1,6 -1,6 
 20 371,3 -0,4 -0,4 -0,4 
 21 255,4 -7,2 -7,4 -7,4 
 22 234,1 1,9 1,9 1,9 
 23 226,4 3,4 3,4 3,4 
 24 227,8 -2,5 -2,5 -2,5 
 25 239,3 -0,1 -0,1 -0,1 
 26 294,5 -2,2 -2,2 -2,2 
 27 264,6 -4,8 -4,8 -4,8 
 28 243,7 -5,1 -5,1 -5,1 
 29 323,0 -3,5 -3,5 -3,5 
 30 359,4 -5,5 -5,5 -5,5 
 31 277,7 3,8 3,8 3,8 
 32 242,9 1,9 1,9 1,9 
 33 215,7 1,2 1,2 1,2 
 34 265,1 -8,9 -8,9 -8,9 
 35 291,7 -7,6 -7,6 -7,6 
 36 261,2 -2,2 -2,2 -2,2 
G2RC 1 -1,0 1,8 3,4 3,5 
 2 -2,0 0,5 0,0 0,1 
 3 -2,6 8,1 9,1 9,2 
 4 -3,9 1,6 2,5 3,6 
 5 -7,0 -11,1 -11,2 -11,3 
 6 -10,0 1,0 1,4 1,7 
 7 -20,1 -6,1 -7,3 -7,2 
 8 -25,4 -8,0 -8,7 -8,6 
 9 -26,4 -0,1 0,2 0,5 
 10 -26,9 1,8 1,9 1,0 
 11 -26,3 10,0 10,2 11,4 
 12 -29,2 0,0 -0,5 -0,4 
 13 -32,7 -5,1 -6,8 -6,9 
 14 -33,9 -3,2 -4,0 -3,9 
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 15 -38,9 -7,6 -8,1 -8,0 
 16 -47,1 4,6 4,0 4,2 
 17 -48,4 -3,7 -4,3 -4,2 
 18 -60,5 5,3 5,4 5,7 
 19 -64,8 -6,3 -6,8 -6,7 
 20 -68,7 10,3 10,3 10,3 
 21 -80,7 19,0 19,2 19,2 
 22 -109,1 -8,9 -10,0 -10,0 
 23 -134,3 8,1 8,1 8,1 
 24 -151,6 -13,8 -18,2 -18,7 
 25 -212,7 9,2 9,4 9,8 
HEAVY28 1 1,3 -1,0 0,2 0,5 
 2 2,4 -0,3 0,6 0,7 
 3 1,4 -0,8 0,2 0,5 
 4 0,9 -0,5 0,2 0,3 
 5 1,2 -0,7 0,1 0,4 
 6 1,4 -0,8 0,2 0,9 
 7 0,7 0,0 0,5 0,5 
 8 1,3 -1,3 0,0 0,3 
 9 0,7 -0,5 0,2 0,3 
 10 0,4 -0,2 0,1 0,1 
 11 0,8 -0,7 0,0 0,2 
 12 1,0 -0,9 0,0 0,2 
 13 1,3 -1,1 0,0 0,4 
 14 0,7 -0,5 0,2 0,3 
 15 1,3 -1,1 0,3 0,6 
 16 1,7 0,0 0,6 0,7 
 17 1,1 -0,3 0,5 0,5 
 18 2,2 0,0 0,8 1,0 
 19 2,1 0,0 0,8 1,0 
 20 1,6 -0,1 0,9 1,0 
 21 2,8 -0,2 0,8 1,0 
 22 0,6 -0,6 0,3 0,3 
 23 0,7 -0,1 0,4 0,4 
 24 0,5 -0,5 0,2 0,3 
 25 1,2 -0,6 0,2 0,4 
 26 1,2 -0,7 0,2 0,5 
 27 0,8 -0,4 0,4 0,4 
 28 3,3 0,1 1,1 1,2 
IDISP 1 -9,0 23,3 9,0 8,7 
 2 -58,5 -10,6 -1,0 -0,7 
 3 -1,9 7,4 3,3 3,2 
 4 8,2 12,8 4,6 4,6 
 5 -3,1 -3,2 -0,4 -0,5 
 6 0,4 -13,8 -2,5 -3,2 
ISO34 1 1,6 -4,6 -4,7 -4,7 
 2 21,9 -2,6 -2,7 -2,7 
 3 7,2 -1,8 -1,7 -1,7 
 4 1,0 0,1 -0,1 -0,1 
 5 0,9 -0,6 -0,2 -0,2 
 6 2,6 0,9 0,8 0,8 
 7 11,2 -0,7 -0,7 -0,7 
 8 22,9 -2,9 -2,3 -2,2 
 9 6,9 1,9 1,8 1,8 
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 10 3,6 -2,1 -1,0 -1,0 
 11 1,9 -7,3 -3,3 -3,2 
 12 47,0 3,9 3,3 3,3 
 13 36,0 2,8 2,3 2,3 
 14 24,2 0,8 0,7 0,8 
 15 7,3 0,4 0,5 0,5 
 16 10,8 -2,4 -2,4 -2,3 
 17 27,0 -1,3 -0,9 -0,9 
 18 11,2 -0,7 -0,5 -0,5 
 19 4,6 -0,8 -0,8 -0,8 
 20 20,2 -3,2 -3,2 -3,2 
 21 0,9 0,2 0,1 0,1 
 22 3,2 1,4 1,6 1,7 
 23 5,3 -0,3 -0,2 -0,2 
 24 12,5 -1,0 -0,9 -0,9 
 25 26,5 -1,9 -1,8 -1,8 
 26 18,2 -1,4 -1,3 -1,3 
 27 64,2 -4,9 -4,4 -4,4 
 28 31,2 -0,2 -0,1 -0,1 
 29 11,9 -0,4 -0,2 -0,2 
 30 9,5 -0,2 -0,5 -0,4 
 31 14,1 0,4 1,2 1,2 
 32 7,1 -1,7 -1,3 -1,3 
 33 5,6 5,1 4,3 4,2 
 34 7,3 1,3 1,4 1,4 
ISOL22 1 40,6 -15,1 -7,9 -7,9 
 2 11,7 -4,5 -4,6 -4,4 
 3 34,9 -5,4 -3,0 -2,8 
 4 25,9 0,1 -0,1 -0,1 
 5 18,8 -8.3 -4.6 -4.6 
 6 18,3 26,6 20,0 19,9 
 7 22,3 -4,9 -3,0 -2,9 
 8 7,9 -2,4 -1,2 -1,2 
 9 38,1 -7,9 -7,7 -7,7 
 10 1,0 -0,9 -0,9 -0,9 
 11 35,1 -4,1 -3,4 -3,1 
 12 5,2 1,2 2,3 2,4 
 13 3,9 -3,2 -1,7 -1,6 
 14 22,6 1,5 1,1 1,2 
 15 11,1 -6,8 -5,9 -5,9 
 16 26,1 -15,9 -13,8 -13,8 
 17 17,0 0,5 0,7 0,8 
 18 4,5 0,8 0,2 0,3 
 19 13,4 -11,9 -9,5 -9,2 
 20 0,5 -13,7 -9,6 -9,6 
 21 27,6 -13,6 -12,0 -12,0 
 22 16,1 -3,0 -1,7 -1,7 
MB08-165 1 129,0 -12,6 -11,5 -11,7 
 2 10,2 11,9 14,8 13,7 
 3 -64,5 31,7 35,8 38,4 
 4 64,2 1,1 5,3 5,4 
 5 103,3 4,1 6,5 6,8 
 6 94,9 16,5 20,5 23,1 
 7 -83,8 7,2 8,0 7,9 
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 8 -87,9 3,5 4,4 5,1 
 9 101,9 22,8 26,4 28,1 
 10 73,4 -9,7 -8,0 -7,5 
 11 -69,9 22,6 24,8 24,7 
 12 6,3 7,6 8,4 8,3 
 13 -7,7 6,4 8,6 8,6 
 14 212,8 -2,1 1,3 2,8 
 15 167,8 -11,7 -9,4 -9,4 
 16 70,7 3,7 5,0 5,4 
 17 93,8 -4,2 0,0 1,5 
 18 -2,1 3,4 4,6 5,9 
 19 79,8 12,1 17,1 19,7 
 20 315,1 -6,5 -3,9 -2,9 
 21 145,4 -13,4 -9,5 -7,6 
 22 82,0 2,5 5,5 4,6 
 23 33,4 1,1 2,6 4,0 
 24 166,6 6,2 11,0 12,3 
 25 -34,8 5,6 8,1 7,5 
 26 -53,9 8,1 9,9 9,9 
 27 -64,3 1,4 2,0 2,5 
 28 228,3 6,1 8,4 8,3 
 29 141,5 -19,7 -16,8 -15,5 
 30 -5,2 23,2 25,2 25,3 
 31 199,4 -8,3 -7,2 -7,3 
 32 346,8 -17,1 -10,0 -1,1 
 33 246,8 -12,8 -11,5 -11,9 
 34 -9,7 5,6 7,6 8,4 
 35 -4,9 -0,5 1,1 3,0 
 36 -34,4 -4,1 -1,2 2,2 
 37 -199,4 6,7 9,4 12,3 
 38 41,7 18,3 21,4 22,0 
 39 25,5 8,1 12,9 14,1 
 40 145,0 15,1 22,9 26,8 
 41 273,1 0,6 5,6 7,3 
 42 316,1 -7,1 -4,5 -3,6 
 43 31,8 -9,5 -4,3 -1,5 
 44 3,8 0,6 1,5 1,6 
 45 65,5 0,2 1,6 2,3 
 46 36,6 9,2 11,9 15,0 
 47 49,5 9,5 13,1 13,6 
 48 96,3 -11,8 -9,4 -8,9 
 49 93,5 -1,9 2,3 2,4 
 50 62,6 -4,9 -2,1 -1,3 
 51 88,3 5,0 7,9 8,5 
 52 -12,7 2,2 4,5 5,2 
 53 48,0 -2,6 -1,6 -1,2 
 54 16,9 14,5 19,3 20,1 
 55 433,7 -35,3 -30,1 -27,8 
 56 248,5 -10,7 -8,2 -7,8 
 57 65,3 0,4 1,6 2,4 
 58 13,2 9,9 11,9 12,1 
 59 49,8 -4,2 -2,8 -3,4 
 60 282,1 0,2 3,2 3,0 
 61 96,9 -3,9 -0,6 -0,4 
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 62 2,2 0,4 1,5 1,5 
 63 331,1 -17,6 -12,7 -8,9 
 64 -45,4 8,3 10,9 12,2 
 65 185,4 -18,2 -15,5 -15,0 
 66 7,9 14,6 18,3 19,0 
 67 133,7 5,8 8,8 10,4 
 68 103,7 9,5 11,3 11,2 
 69 201,2 2,1 4,3 3,8 
 70 62,6 -1,1 1,2 1,5 
 71 95,3 -11,4 -9,7 -9,2 
 72 148,9 -17,4 -14,8 -11,4 
 73 -37,5 10,0 11,3 11,8 
 74 17,4 15,6 18,2 21,4 
 75 32,6 9,4 11,5 11,5 
 76 65,5 3,8 5,1 5,5 
 77 91,6 15,7 18,4 18,5 
 78 225,2 -10,5 -7,1 -5,4 
 79 139,5 -8,0 -6,6 -6,8 
 80 37,2 5,3 7,0 8,3 
 81 86,8 2,4 5,5 6,2 
 82 -120,4 8,0 10,0 10,2 
 83 -169,0 6,2 8,0 9,8 
 84 -18,3 -0,3 0,3 0,4 
 85 -117,7 -23,8 -24,2 -23,9 
 86 6,4 7,5 8,3 8,2 
 87 -54,5 8,3 10,2 13,1 
 88 -394,9 16,2 19,7 20,9 
 89 -200,2 18,1 20,5 21,3 
 90 -109,0 4,8 5,4 5,4 
 91 37,7 -2,3 -0,3 0,1 
 92 -7,8 -0,1 0,8 1,3 
 93 17,4 7,0 11,0 11,8 
 94 44,6 -12,2 -9,8 -10,0 
 95 -341,8 -0,6 3,7 6,9 
 96 -87,7 5,0 7,9 8,2 
 97 -131,5 -0,9 2,0 2,3 
 98 181,6 -18,3 -15,9 -16,7 
 99 67,9 -10,2 -8,9 -9,0 
 100 -98,9 8,4 9,0 9,3 
 101 20,5 -6,9 -5,6 -5,8 
 102 -10,5 1,5 4,3 5,3 
 103 -171,7 12,1 14,4 14,7 
 104 -207,9 8,4 11,4 14,8 
 105 -107,3 10,7 12,8 13,0 
 106 -100,9 7,6 10,6 11,3 
 107 -124,8 28,5 31,3 31,1 
 108 -126,0 15,0 21,6 23,1 
 109 -8,5 9,3 10,6 10,3 
 110 -187,0 -3,7 -2,7 -1,6 
 111 -362,4 19,2 20,8 21,6 
 112 -359,8 0,4 4,4 5,7 
 113 45,5 -6,1 -2,4 1,5 
 114 -146,9 21,9 25,0 26,2 
 115 -67,9 19,2 21,0 21,0 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 116 275,2 -20,9 -16,7 -14,9 
 117 -25,5 -4,1 -3,4 -3,1 
 118 52,6 -8,1 -6,9 -6,5 
 119 241,4 -16,8 -14,8 -15,9 
 120 45,2 5,5 9,1 9,9 
 121 -59,4 -1,8 -0,9 -0,1 
 122 192,9 -22,4 -18,0 -15,0 
 123 -125,6 16,2 18,7 18,4 
 124 -311,4 15,7 19,0 22,6 
 125 62,6 -10,0 -4,9 -2,7 
 126 60,0 -5,1 -3,1 -2,9 
 127 -64,1 1,3 1,9 2,4 
 128 -62,2 -2,4 1,2 2,8 
 129 -570,6 5,7 7,1 9,0 
 130 -192,1 5,6 10,0 13,5 
 131 -96,0 -0,6 2,4 2,6 
 132 -37,9 -4,6 -4,1 -3,2 
 133 107,6 3,4 6,7 5,6 
 134 -81,9 9,9 11,8 12,7 
 135 39,5 16,0 21,9 21,9 
 136 49,2 -2,9 -1,7 -1,3 
 137 -6,3 -0,7 0,2 0,5 
 138 47,5 5,9 8,9 9,7 
 139 -266,7 10,6 12,9 13,1 
 140 25,4 -6,7 -4,9 -4,5 
 141 -114,8 9,5 12,7 12,5 
 142 -86,3 -15,9 -13,6 -13,8 
 143 -192,4 8,0 10,1 10,2 
 144 179,1 -5,2 -1,2 1,0 
 145 -173,9 22,9 26,3 29,0 
 146 -55,0 -0,7 0,8 2,9 
 147 -68,1 1,1 2,6 3,4 
 148 -259,8 6,4 11,7 16,9 
 149 -117,0 13,4 17,0 16,9 
 150 -119,4 13,2 16,6 18,8 
 151 -225,2 10,6 11,7 12,1 
 152 59,2 -5,5 -3,4 -3,5 
 153 301,7 -30,2 -26,4 -25,4 
 154 -312,7 10,9 12,6 15,3 
 155 -72,2 5,5 7,6 11,3 
 156 -77,8 10,5 13,4 16,2 
 157 -240,7 6,5 7,1 7,7 
 158 -164,1 -1,3 1,1 2,6 
 159 180,4 -15,1 -10,7 -10,6 
 160 127,8 -4,8 -1,6 -2,3 
 161 -79,4 18,2 21,1 20,6 
 162 -64,2 1,3 1,8 2,3 
 163 -42,5 -9,2 -6,3 -5,9 
 164 52,3 -1,6 0,6 0,4 
 165 -136,6 -2,9 -0,6 1,5 
NBPRC 1 -31,8 -3,0 -4,1 -4,1 
 2 -0,1 1,6 2,4 2,2 
 3 37,3 1,4 1,8 1,7 
 4 -18,9 0,6 -1,9 -2,0 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 5 -48,3 5,0 2,9 2,2 
 6 -45,1 4,0 -2,0 -2,1 
 7 -24,4 -6,3 -7,8 -8,2 
 8 40,4 -2,3 -3,2 -3,0 
 9 -14,6 -1,0 -3,5 -4,1 
 10 18,8 2,3 1,4 1,9 
 11 -30,8 5,4 -0,2 -1,4 
 12 17,6 0,1 0,3 1,4 
O3ADD6 1 -1,9 -0,2 -1,1 -1,0 
 2 7,7 -9,5 -11,0 -11,0 
 3 -63,8 1,6 0,4 0,3 
 4 -1,9 -0,9 -2,0 -1,9 
 5 3,4 -8,1 -9,9 -9,8 
 6 -57,2 6,1 4,7 4,7 
PA 1 167,8 0,6 0,8 0,7 
 2 193,4 3,5 3,8 3,7 
 3 209,7 5,0 5,4 5,3 
 4 219,7 6,5 6,8 6,7 
 5 211,9 -0,7 -0,5 -0,5 
 6 171,6 -0,2 0,0 -0,1 
 7 157,4 2,0 2,3 2,2 
 8 156,8 0,9 1,3 1,3 
 9 192,7 -2,1 -1,8 -1,8 
 10 174,2 1,0 1,3 1,3 
 11 137,8 2,0 2,2 2,2 
 12 106,3 0,5 0,6 0,6 
PCONF 1 0,1 -5,1 -2,8 -2,8 
 2 0,9 -3,4 -2,5 -2,4 
 3 1,2 -4,8 -0,6 -0,7 
 4 0,8 -4,2 -2,4 -2,4 
 5 1,3 -4,4 -0,7 -0,8 
 6 1,9 -3,0 -2,2 -2,2 
 7 2,4 -1,7 -1,1 -1,1 
 8 2,1 -4,7 -1,0 -1,1 
 9 2,5 -4,0 -1,6 -1,6 
 10 2,0 -4,2 -2,5 -2,6 
RG6 1 0,1 0,1 0,1 0,1 
 2 0,3 -0,2 0,1 0,1 
 3 0,4 -0,3 0,0 0,1 
 4 0,6 -0,5 0,1 0,1 
 5 0,7 -0,6 0,0 0,1 
 6 0,8 -0,7 -0,1 0,1 
RSE43 1 -15,2 -2,8 -2,6 -2,7 
 2 1,9 -7,5 -7,2 -7,2 
 3 6,8 -3,1 -3,0 -3,0 
 4 7,0 -11,5 -11,1 -11,2 
 5 0,1 -2,3 -2,1 -2,1 
 6 1,4 -2,1 -2,0 -2,0 
 7 -3,2 -2,8 -2,7 -2,7 
 8 -1,3 -2,0 -1,9 -1,9 
 9 -1,8 -2,1 -2,0 -2,0 
 10 -17,5 -2,9 -2,7 -2,8 
 11 -10,0 -2,4 -2,3 -2,3 
 12 -8,6 -3,4 -3,3 -3,3 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 13 -6,3 -2,2 -2,1 -2,1 
 14 -6,3 -2,6 -2,5 -2,5 
 15 -6,6 -2,4 -2,3 -2,3 
 16 -6,4 -2,3 -2,2 -2,2 
 17 -3,0 -2,0 -1,8 -1,9 
 18 -3,9 -2,2 -2,2 -2,2 
 19 -12,0 -3,4 -3,4 -3,4 
 20 4,7 -1,5 -1,4 -1,4 
 21 -12,6 -3,8 -3,7 -3,7 
 22 -11,1 -3,8 -3,7 -3,7 
 23 -8,6 -5,0 -4,9 -4,9 
 24 -12,8 -4,0 -3,7 -3,8 
 25 -3,3 -3,0 -2,8 -2,9 
 26 -3,9 -2,5 -2,4 -2,5 
 27 -2,7 -2,6 -2,4 -2,5 
 28 -5,9 -3,1 -3,0 -3,0 
 29 -6,2 -3,7 -3,6 -3,6 
 30 -4,2 -2,3 -2,2 -2,3 
 31 0,7 -1,0 -0,9 -0,9 
 32 -10,8 -3,6 -3,4 -3,5 
 33 -8,4 -4,0 -3,8 -3,8 
 34 2,7 -1,8 -1,7 -1,7 
 35 -9,4 -3,2 -3,1 -3,1 
 36 0,0 -2,9 -2,7 -2,8 
 37 -2,9 -3,5 -3,2 -3,3 
 38 -22,5 -7,6 -7,4 -7,5 
 39 -24,1 -6,9 -6,7 -6,7 
 40 -25,4 -7,3 -7,1 -7,2 
 41 -13,1 -4,3 -4,2 -4,2 
 42 -6,4 -5,3 -4,9 -5,0 
 43 -2,3 -1,9 -1,6 -1,7 
S22 1 3,2 -0,1 0,4 0,4 
 2 5,0 0,4 0,8 0,7 
 3 18,8 -0,3 1,2 1,1 
 4 16,1 -1,1 0,5 0,4 
 5 20,7 -2,0 0,2 0,1 
 6 17,0 -1,5 1,2 1,1 
 7 16,7 -2,2 0,7 0,5 
 8 0,5 -0,4 0,2 0,1 
 9 1,5 -1,2 0,1 0,0 
 10 1,5 -1,4 0,1 0,1 
 11 2,6 -4,3 0,1 0,1 
 12 4,2 -4,8 -0,4 -0,4 
 13 9,7 -6,8 -0,7 -0,9 
 14 4,6 -6,6 -0,4 -0,5 
 15 11,7 -10,0 -1,5 -1,7 
 16 1,5 -0,3 0,4 0,3 
 17 3,3 -0,9 0,5 0,5 
 18 2,3 -1,2 0,3 0,2 
 19 4,6 -1,6 0,2 0,1 
 20 2,7 -2,5 0,0 0,0 
 21 5,6 -3,4 0,0 -0,1 
 22 7,1 -3,0 -0,2 -0,4 
SCONF 1 0,8 0,0 -0,1 -0,1 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 2 2,6 0,1 0,7 0,6 
 3 3,4 0,2 0,6 0,6 
 4 4,9 -0,2 0,2 0,2 
 5 5,2 -0,3 0,3 0,2 
 6 4,5 0,6 0,8 0,8 
 7 4,7 0,4 0,6 0,6 
 8 6,7 -0,7 0,0 0,0 
 9 6,8 -0,5 0,2 0,2 
 10 6,1 -0,1 0,3 0,3 
 11 6,1 0,1 0,6 0,5 
 12 6,2 0,3 0,6 0,6 
 13 6,8 -0,5 0,0 0,0 
 14 6,7 -0,6 -0,2 -0,2 
 15 0,3 0,0 -0,1 -0,1 
 16 5,9 0,4 -1,2 -1,1 
 17 5,3 -0,9 -2,5 -2,4 
SIE11 1 57,4 19,0 19,0 19,0 
 2 35,3 11,9 12,8 12,7 
 3 37,3 20,0 20,6 20,5 
 4 35,3 7,6 9,9 9,8 
 5 22,6 7,7 9,2 9,2 
 6 -1,0 23,7 23,9 24,3 
 7 1,1 1,5 1,9 1,8 
 8 9,5 -4,1 -3,7 -2,7 
 9 10,5 6,4 7,2 7,3 
 10 69,6 -2,3 -1,6 -1,0 
 11 94,4 21,5 21,8 21,9 
W4-08 1 607,0 1,1 3,3 3,3 
 2 411,0 7,0 7,7 7,7 
 3 471,0 10,1 10,9 10,9 
 4 713,1 3,5 5,6 5,4 
 5 343,8 15,7 16,5 16,5 
 6 502,0 36,4 37,8 38,1 
 7 482,3 13,8 15,1 15,0 
 8 474,6 12,6 13,9 13,8 
 9 582,3 8,4 10,0 9,8 
 10 258,8 17,4 17,8 17,8 
 11 224,9 22,1 22,6 22,6 
 12 296,5 17,7 18,4 18,4 
 13 438,3 14,4 15,7 15,5 
 14 134,7 39,9 40,3 40,3 
 15 152,4 53,5 54,1 54,1 
 16 431,0 -3,7 -2,9 -2,4 
 17 535,9 -15,6 -12,5 -11,0 
 18 290,6 18,6 23,6 29,6 
 19 260,6 19,7 20,6 20,8 
 20 346,9 28,7 30,2 30,6 
 21 335,8 23,7 24,7 25,2 
 22 280,8 20,5 22,2 23,1 
 23 208,8 19,6 21,1 22,1 
 24 168,4 16,9 19,2 21,0 
 25 234,4 25,0 29,4 32,6 
 26 225,3 4,6 6,0 6,8 
 27 177,4 16,7 18,2 18,9 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 28 312,7 -6,1 -3,2 -0,5 
 29 285,5 21,2 22,3 22,6 
 30 128,1 32,9 33,7 33,9 
 31 126,4 33,8 34,5 34,6 
 32 101,5 17,9 19,1 19,5 
 33 109,5 -5,3 -5,2 -5,2 
 34 107,2 2,4 2,5 2,5 
 35 141,6 0,0 0,1 0,1 
 36 233,0 0,8 1,0 1,0 
 37 84,2 0,3 0,5 0,5 
 38 190,7 3,7 4,0 4,0 
 39 307,9 2,1 2,6 2,5 
 40 420,4 -0,5 0,3 0,2 
 41 266,2 10,8 11,4 11,5 
 42 405,5 9,2 10,1 10,1 
 43 298,0 3,7 4,2 4,1 
 44 147,0 -3,1 -2,7 -2,6 
 45 228,5 14,7 15,0 15,0 
 46 259,7 9,2 9,4 9,5 
 47 181,4 16,1 16,4 16,5 
 48 152,8 19,0 19,3 19,3 
 49 120,8 22,6 22,7 22,7 
 50 53,1 18,7 18,8 18,8 
 51 39,0 13,6 13,7 13,7 
 52 242,3 -3,1 -2,2 -2,2 
 53 87,7 0,2 0,5 0,5 
 54 183,9 -1,9 -1,4 -1,3 
 55 107,5 -1,1 -0,9 -0,9 
 56 126,5 14,6 15,0 15,1 
 57 65,5 15,8 16,1 16,2 
 58 62,8 9,4 9,6 9,7 
 59 117,6 4,1 5,0 6,3 
 60 104,3 11,0 11,8 12,6 
 61 59,8 5,7 6,3 6,8 
 62 2,7 7,0 8,2 9,0 
 63 67,5 9,4 10,0 10,4 
 64 85,0 -3,9 -3,7 -3,7 
 65 281,3 -2,9 -2,4 -2,4 
 66 105,2 6,7 7,1 7,2 
 67 182,5 4,3 4,5 4,5 
 68 83,1 5,2 5,3 5,3 
 69 182,6 5,7 6,0 6,0 
 70 313,4 12,8 13,3 13,4 
 71 158,7 13,5 13,7 13,7 
 72 73,6 -4,4 -4,1 -4,0 
 73 213,2 -9,7 -9,0 -8,7 
 74 163,8 -1,4 -1,1 -0,8 
 75 122,6 -1,8 -0,9 0,4 
 76 73,9 -2,1 -1,8 -1,7 
 77 325,0 -11,4 -10,3 -10,1 
 78 193,1 3,4 3,8 4,0 
 79 142,7 3,2 3,5 3,6 
 80 172,2 7,1 7,7 8,1 
 81 105,8 -18,3 -17,9 -17,8 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 82 132,7 12,2 12,4 12,4 
 83 309,1 6,7 7,1 7,2 
 84 359,9 9,5 10,4 10,4 
 85 446,1 11,7 12,9 12,9 
 86 564,1 7,3 8,8 8,8 
 87 439,4 12,4 13,5 13,4 
 88 279,4 15,7 16,1 16,1 
 89 374,7 11,2 11,9 11,8 
 90 390,1 26,0 26,6 26,6 
 91 205,9 17,1 17,5 17,5 
 92 227,9 41,6 42,2 42,2 
 93 270,9 39,9 40,5 40,5 
 94 147,4 37,1 37,6 37,5 
 95 175,5 19,3 19,7 19,6 
 96 269,1 12,7 13,2 13,2 
 97 93,8 29,5 29,8 29,8 
 98 166,2 9,0 9,6 9,7 
 99 165,1 8,3 9,5 10,4 
WATER27 1 5,0 0,4 0,8 0,7 
 2 15,8 1,1 2,5 2,3 
 3 27,4 3,0 5,1 4,8 
 4 35,9 4,2 6,9 6,5 
 5 46,0 2,9 7,9 7,2 
 6 45,8 3,3 8,1 7,4 
 7 45,3 4,5 8,5 7,9 
 8 44,3 5,0 8,2 7,8 
 9 72,6 5,4 13,1 12,1 
 10 72,6 5,4 13,1 12,1 
 11 200,1 16,7 36,2 33,9 
 12 212,6 3,5 28,7 25,5 
 13 215,0 3,2 27,5 24,6 
 14 217,9 3,4 27,2 24,3 
 15 33,5 4,0 4,6 4,5 
 16 56,9 4,5 5,7 5,6 
 17 76,5 4,7 6,5 6,3 
 18 117,8 6,2 11,7 11,1 
 19 114,9 7,1 11,2 10,7 
 20 26,6 7,7 8,1 8,1 
 21 48,4 9,5 10,5 10,3 
 22 67,6 10,3 12,1 11,8 
 23 84,8 8,9 12,2 11,7 
 24 84,8 10,8 14,6 14,0 
 25 100,7 10,1 15,4 14,6 
 26 115,7 11,2 17,8 16,9 
 27 28,5 -10,5 -9,6 -9,8 
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Table 12: Reference energies2 of the GMTKN30 and deviations for the TPSS functional, 
uncorrected and with two different corrections. The deviation ΔE is given for example 
by Eref.- EBJ. All values in kcal mol-1 

 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

ACONF 1 0,6 0,2 0,0 0,0 
 2 0,6 0,3 0,0 -0,1 
 3 1,0 0,8 0,0 0,0 
 4 2,8 0,6 -0,1 -0,1 
 5 0,6 0,3 -0,1 -0,1 
 6 0,6 0,3 0,0 -0,1 
 7 0,9 0,9 0,0 -0,1 
 8 1,2 0,6 -0,1 -0,1 
 9 1,3 0,5 -0,1 -0,2 
 10 1,3 1,4 0,0 0,0 
 11 2,6 0,7 -0,1 -0,2 
 12 2,7 0,7 -0,1 -0,2 
 13 3,3 0,9 -0,2 -0,2 
 14 3,1 1,3 -0,2 -0,2 
 15 4,9 1,2 -0,2 -0,3 
ADIM6 1 1,3 -1,7 0,0 -0,1 
 2 2,0 -2,7 0,0 -0,1 
 3 2,8 -3,9 0,0 -0,1 
 4 3,7 -5,2 -0,2 -0,2 
 5 4,6 -6,6 -0,3 -0,3 
 6 5,6 -8,1 -0,5 -0,6 
AL2X 1 35,8 3,0 4,9 6,8 
 2 52,6 -7,3 -5,0 -3,2 
 3 31,4 -3,8 2,6 6,0 
 4 28,4 -4,3 3,4 7,8 
 5 37,8 -1,1 2,8 4,7 
 6 30,0 -2,9 2,9 5,3 
 7 21,4 -4,8 3,1 6,1 
ALK6 1 38,4 1,0 1,6 2,8 
 2 25,0 -0,8 0,4 2,1 
 3 19,2 -2,6 -1,3 0,3 
 4 83,2 4,9 12,6 20,5 
 5 54,6 -1,5 7,2 18,0 
 6 47,1 -2,0 5,2 6,8 
BH76 1 18,1 -10,0 -10,5 -10,4 
 2 83,2 -22,9 -23,8 -23,8 
 3 42,2 -14,3 -14,5 -14,4 
 4 42,2 -14,3 -14,5 -14,4 
 5 18,0 -10,4 -10,7 -10,7 
 6 18,0 -10,4 -10,7 -10,7 
 7 30,4 -12,8 -13,1 -13,1 
 8 57,0 -14,4 -14,9 -14,9 
 9 2,3 -12,7 -12,9 -12,9 
 10 106,2 -23,6 -23,8 -23,8 
 11 7,4 -11,4 -12,3 -12,3 
 12 60,2 -17,2 -18,0 -18,1 
 13 -0,3 -10,5 -11,0 -11,0 
 14 -0,3 -10,5 -11,0 -11,0 
 15 13,4 -8,1 -8,1 -8,1 
 16 13,4 -8,1 -8,1 -8,1 
 17 3,1 -8,9 -10,2 -10,4 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 18 3,1 -8,9 -10,2 -10,4 
 19 13,6 -8,4 -8,6 -8,8 
 20 13,6 -8,4 -8,6 -8,8 
 21 -12,5 -10,7 -11,2 -11,2 
 22 20,1 -6,3 -7,6 -7,9 
 23 2,9 -6,1 -6,1 -6,1 
 24 29,6 -6,7 -7,1 -7,3 
 25 -2,8 -10,8 -11,7 -11,7 
 26 17,3 -11,0 -11,5 -11,5 
 27 11,0 -9,5 -9,8 -9,8 
 28 47,2 -6,2 -6,2 -6,3 
 29 14,7 -11,8 -12,2 -12,2 
 30 10,7 -2,4 -2,5 -2,5 
 31 3,2 -8,2 -8,6 -8,7 
 32 22,7 0,8 0,6 0,6 
 33 1,7 -5,9 -6,6 -6,6 
 34 41,8 -1,8 -2,1 -2,2 
 35 6,9 -3,5 -5,4 -5,5 
 36 33,0 -5,1 -5,3 -5,3 
 37 48,2 -0,7 -0,7 -0,7 
 38 33,1 -0,9 -0,9 -0,9 
 39 5,7 -10,2 -10,5 -10,5 
 40 8,7 -7,0 -7,5 -7,6 
 41 5,1 -6,6 -7,0 -6,9 
 42 21,2 -14,0 -14,3 -14,3 
 43 12,1 -4,8 -5,5 -5,4 
 44 15,3 -10,0 -10,5 -10,5 
 45 6,7 -7,5 -8,2 -8,2 
 46 19,6 -9,7 -10,6 -10,6 
 47 9,6 -9,0 -9,3 -9,3 
 48 9,6 -9,0 -9,3 -9,3 
 49 3,2 -10,5 -11,2 -11,2 
 50 12,7 -10,3 -11,1 -11,0 
 51 1,7 -5,1 -6,2 -6,3 
 52 7,9 -7,1 -8,2 -8,4 
 53 3,4 -7,4 -8,3 -8,3 
 54 19,9 -8,6 -9,8 -9,8 
 55 1,8 -10,1 -10,3 -10,3 
 56 33,4 -16,0 -16,2 -16,2 
 57 13,7 -8,2 -8,8 -8,8 
 58 8,1 -7,2 -7,8 -7,8 
 59 3,1 -7,9 -8,5 -8,5 
 60 23,2 -2,9 -3,8 -3,9 
 61 10,7 -12,4 -12,6 -12,6 
 62 13,1 -8,3 -8,5 -8,5 
 63 3,5 -8,0 -8,5 -8,6 
 64 17,3 -4,4 -5,2 -5,3 
 65 9,8 -12,9 -13,4 -13,5 
 66 10,4 -13,8 -14,4 -14,6 
 67 8,0 -5,1 -6,1 -6,1 
 68 22,4 -6,2 -7,1 -7,1 
 69 7,5 -2,6 -3,9 -3,9 
 70 18,3 -4,6 -5,8 -5,8 
 71 10,4 -4,1 -5,4 -5,4 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 72 17,4 -5,5 -7,0 -7,0 
 73 14,5 -5,5 -6,5 -6,5 
 74 17,8 -7,9 -8,9 -8,9 
 75 38,4 -3,6 -4,5 -4,6 
 76 38,4 -3,6 -4,5 -4,6 
BH76RC 1 -65,1 13,0 13,3 13,4 
 2 -26,6 1,6 1,8 1,8 
 3 -103,9 10,9 11,0 11,0 
 4 -52,7 5,8 5,7 5,8 
 5 -32,7 -4,4 -3,6 -3,3 
 6 -26,7 0,6 1,0 1,2 
 7 -20,1 0,2 -0,2 -0,2 
 8 -36,2 -3,3 -3,5 -3,5 
 9 4,0 -9,4 -9,7 -9,6 
 10 -19,5 -9,0 -9,2 -9,2 
 11 -40,0 -4,2 -4,5 -4,5 
 12 -26,1 1,6 -0,1 -0,2 
 13 -15,1 -0,3 -0,2 -0,2 
 14 -3,0 -3,2 -3,0 -2,9 
 15 -16,1 7,4 7,4 7,4 
 16 -3,2 5,2 5,0 5,0 
 17 -12,9 2,2 2,3 2,3 
 18 -9,5 -0,2 -0,2 -0,2 
 19 -6,2 2,0 2,0 2,1 
 20 -16,5 1,2 1,5 1,4 
 21 -31,6 5,9 5,9 5,9 
 22 5,6 -1,1 -1,0 -1,0 
 23 -20,1 -5,0 -4,7 -4,6 
 24 -2,4 -4,1 -4,1 -4,1 
 25 -13,8 -3,6 -3,3 -3,2 
 26 -0,6 0,9 1,1 1,1 
 27 -14,4 1,0 1,0 1,0 
 28 -10,8 2,0 1,9 1,9 
 29 -7,0 1,5 1,6 1,6 
 30 -3,3 2,4 2,4 2,4 
BHPERI 1 35,3 -3,0 -3,3 -3,4 
 2 30,9 -3,6 -5,1 -5,4 
 3 28,3 -4,0 -4,2 -4,2 
 4 39,6 -4,7 -5,6 -5,8 
 5 28,2 -3,2 -3,0 -2,9 
 6 35,6 -6,3 -8,2 -8,4 
 7 22,1 -2,7 -7,8 -8,3 
 8 18,3 -1,5 -6,9 -7,5 
 9 9,8 6,0 -1,7 -2,2 
 10 23,6 -2,9 -2,7 -2,6 
 11 26,3 -3,6 -6,2 -6,5 
 12 18,1 -1,6 -4,6 -4,9 
 13 12,2 0,5 -2,8 -3,1 
 14 11,1 -1,9 -4,8 -5,1 
 15 5,3 0,4 -2,7 -3,0 
 16 4,0 1,1 -2,2 -2,6 
 17 11,5 -0,4 -3,7 -4,0 
 18 4,0 1,1 -2,7 -3,0 
 19 -1,4 2,1 -1,7 -2,0 
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 20 15,0 1,8 -3,7 -4,2 
 21 13,5 1,1 -5,1 -6,2 
 22 19,8 2,9 -1,6 -2,1 
 23 25,4 3,2 -1,7 -2,2 
 24 18,1 2,9 -3,2 -4,2 
 25 18,2 2,8 -3,3 -4,1 
 26 28,1 3,8 -2,0 -2,8 
BSR36 1 9,8 -7,7 -3,4 -3,0 
 2 9,7 -6,2 -2,9 -2,6 
 3 11,4 -8,5 -4,0 -3,5 
 4 9,0 -6,5 -2,9 -2,5 
 5 8,7 -4,8 -2,4 -2,1 
 6 10,9 -6,0 -3,0 -2,7 
 7 13,1 -9,1 -4,1 -3,6 
 8 11,9 -7,5 -3,5 -3,1 
 9 13,5 -9,8 -4,5 -4,0 
 10 11,4 -9,4 -3,9 -3,4 
 11 13,0 -11,5 -5,0 -4,4 
 12 12,8 -10,7 -4,5 -4,0 
 13 11,2 -7,8 -3,5 -3,1 
 14 10,2 -7,9 -3,2 -2,8 
 15 15,1 -15,6 -6,6 -5,8 
 16 2,4 -2,3 -1,3 -1,0 
 17 10,7 -5,1 -2,6 -2,1 
 18 6,4 -4,4 -2,3 -1,8 
 19 14,9 -7,6 -3,8 -3,1 
 20 10,7 -8,2 -3,9 -3,2 
 21 10,1 -6,5 -3,2 -2,6 
 22 9,1 -7,5 -3,4 -2,7 
 23 10,5 -7,0 -3,3 -2,7 
 24 9,8 -6,5 -3,2 -2,6 
 25 19,3 -13,3 -5,8 -4,6 
 26 9,7 -13,9 -5,3 -4,1 
 27 15,2 -12,0 -5,3 -4,2 
 28 26,1 -13,3 -6,4 -5,2 
 29 23,5 -13,7 -6,0 -4,8 
 30 28,0 -16,8 -7,4 -6,0 
 31 25,4 -14,4 -6,7 -5,8 
 32 27,6 -13,8 -6,5 -4,9 
 33 39,6 -21,1 -9,9 -7,9 
 34 32,4 -21,0 -9,0 -6,9 
 35 51,4 -28,0 -12,7 -10,3 
 36 47,1 -23,1 -10,5 -7,8 
CYCONF 1 1,5 -0,6 -0,2 -0,1 
 2 1,6 1,4 1,6 1,6 
 3 1,9 1,3 1,5 1,5 
 4 1,8 0,5 1,3 1,4 
 5 2,1 -0,2 0,0 0,0 
 6 1,9 1,3 1,6 1,5 
 7 2,2 -0,5 0,0 0,1 
 8 2,4 -0,5 0,0 0,2 
 9 2,6 0,7 1,3 1,3 
 10 2,7 1,3 1,6 1,6 
DARC 1 -43,8 7,6 3,4 3,0 
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 2 -59,3 3,2 -0,5 -1,1 
 3 -30,0 9,6 4,9 4,4 
 4 -33,1 4,5 0,4 -0,3 
 5 -36,5 9,5 4,2 3,6 
 6 -48,2 5,1 0,2 -0,6 
 7 -14,4 14,8 7,9 7,1 
 8 -16,2 14,6 8,3 7,7 
 9 -17,2 14,9 7,8 7,0 
 10 -19,2 14,6 8,1 7,5 
 11 -31,6 14,3 6,8 6,0 
 12 -32,1 14,0 6,8 6,1 
 13 -34,1 14,4 6,6 5,9 
 14 -34,4 13,9 6,5 5,8 
DC9 1 -1,0 2,4 2,5 2,5 
 2 -13,3 -5,8 0,3 1,4 
 3 -14,3 12,2 12,3 12,4 
 4 -19,2 21,4 9,1 8,5 
 5 -19,5 6,3 4,1 3,5 
 6 -26,9 16,8 16,0 16,2 
 7 -38,1 8,3 5,5 5,2 
 8 -88,4 -24,9 -27,8 -30,5 
 9 -101,0 13,3 -1,2 -7,4 
G21EA 1 29,2 4,1 4,1 4,1 
 2 33,7 0,8 0,8 0,8 
 3 78,4 0,3 0,3 0,3 
 4 32,1 0,9 0,9 0,9 
 5 17,3 2,3 2,3 2,3 
 6 48,0 0,3 0,3 0,3 
 7 83,5 -0,8 -0,8 -0,8 
 8 27,9 4,0 4,0 4,0 
 9 13,4 -1,6 -1,6 -1,6 
 10 1,2 -2,8 -2,8 -2,8 
 11 8,3 -1,7 -1,7 -1,7 
 12 16,8 -2,5 -2,5 -2,5 
 13 41,7 -1,8 -1,8 -1,8 
 14 29,3 1,4 1,4 1,4 
 15 25,1 2,7 2,7 2,7 
 16 31,4 -2,5 -2,5 -2,5 
 17 23,5 -0,8 -0,8 -0,8 
 18 28,8 -2,1 -2,1 -2,1 
 19 54,2 -2,3 -2,3 -2,3 
 20 9,5 -0,4 -0,4 -0,4 
 21 -0,2 5,0 5,0 5,0 
 22 89,5 -3,9 -3,9 -3,9 
 23 24,9 2,8 2,8 2,8 
 24 38,0 -2,4 -2,4 -2,5 
 25 54,7 5,8 5,8 5,6 
G21IP 1 314,9 -1,0 -1,0 -1,0 
 2 123,3 3,6 3,6 3,6 
 3 214,9 -5,9 -5,9 -5,9 
 4 190,4 11,7 11,7 11,7 
 5 259,6 4,5 4,5 4,5 
 6 335,3 2,9 2,9 2,9 
 7 313,8 9,7 9,7 9,7 
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 8 401,7 0,0 0,0 0,0 
 9 118,5 0,9 0,9 0,9 
 10 176,3 -2,2 -2,2 -2,2 
 11 138,0 4,0 4,0 4,0 
 12 188,0 1,4 1,4 1,4 
 13 241,9 0,3 0,3 0,3 
 14 239,0 2,1 2,1 2,1 
 15 299,1 -0,5 -0,5 -0,5 
 16 296,3 -7,1 -7,1 -7,1 
 17 235,7 -4,9 -4,9 -4,9 
 18 300,9 -1,1 -1,1 -1,1 
 19 292,6 -6,0 -6,0 -6,0 
 20 371,3 -4,7 -4,7 -4,7 
 21 255,4 -4,1 -4,3 -4,4 
 22 234,1 2,3 2,3 2,3 
 23 226,4 3,8 3,8 3,8 
 24 227,8 -3,7 -3,7 -3,7 
 25 239,3 -0,9 -0,9 -0,9 
 26 294,5 -2,8 -2,8 -2,8 
 27 264,6 -7,9 -7,9 -7,9 
 28 243,7 -7,9 -7,9 -7,9 
 29 323,0 -3,4 -3,4 -3,4 
 30 359,4 -5,0 -5,0 -5,0 
 31 277,7 4,4 4,4 4,4 
 32 242,9 2,0 2,0 2,0 
 33 215,7 2,2 2,2 2,2 
 34 265,1 -7,8 -7,8 -7,8 
 35 291,7 -6,9 -6,9 -6,9 
 36 261,2 -2,6 -2,6 -2,6 
G2RC 1 -1,0 2,3 4,3 4,6 
 2 -2,0 4,3 3,7 3,7 
 3 -2,6 3,8 5,1 5,2 
 4 -3,9 -2,2 -0,8 0,6 
 5 -7,0 -12,8 -13,0 -13,1 
 6 -10,0 0,1 0,6 1,0 
 7 -20,1 -3,6 -5,1 -5,2 
 8 -25,4 -9,1 -9,9 -9,9 
 9 -26,4 -0,1 0,3 0,8 
 10 -26,9 -0,8 -0,7 -1,9 
 11 -26,3 9,0 9,4 10,9 
 12 -29,2 3,9 3,4 3,4 
 13 -32,7 -0,9 -3,1 -3,4 
 14 -33,9 -2,2 -3,1 -3,2 
 15 -38,9 6,0 5,4 5,5 
 16 -47,1 7,6 6,8 7,1 
 17 -48,4 -1,4 -2,1 -2,1 
 18 -60,5 16,2 16,4 16,7 
 19 -64,8 4,6 3,9 4,0 
 20 -68,7 15,0 15,0 15,1 
 21 -80,7 20,0 20,3 20,3 
 22 -109,1 -2,3 -3,6 -3,8 
 23 -134,3 15,5 15,6 15,6 
 24 -151,6 -6,3 -11,9 -13,0 
 25 -212,7 10,9 11,1 11,7 
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HEAVY28 1 1,3 -1,5 0,3 0,6 
 2 2,4 -0,7 0,5 0,7 
 3 1,4 -1,3 0,2 0,5 
 4 0,9 -0,9 0,0 0,3 
 5 1,2 -1,2 -0,1 0,4 
 6 1,4 -1,3 0,1 1,0 
 7 0,7 -0,3 0,4 0,4 
 8 1,3 -1,8 0,1 0,5 
 9 0,7 -0,8 0,2 0,2 
 10 0,4 -0,5 -0,1 -0,1 
 11 0,8 -1,1 -0,1 0,1 
 12 1,0 -1,4 -0,1 0,1 
 13 1,3 -1,8 -0,1 0,4 
 14 0,7 -0,9 0,2 0,2 
 15 1,3 -1,6 0,4 0,7 
 16 1,7 -0,4 0,4 0,5 
 17 1,1 -0,7 0,3 0,4 
 18 2,2 -0,5 0,6 0,8 
 19 2,1 -0,6 0,7 0,9 
 20 1,6 -0,7 0,7 0,9 
 21 2,8 -0,5 0,9 1,1 
 22 0,6 -1,0 0,3 0,3 
 23 0,7 -0,4 0,2 0,2 
 24 0,5 -0,8 0,1 0,2 
 25 1,2 -1,1 0,1 0,4 
 26 1,2 -1,2 0,1 0,5 
 27 0,8 -0,9 0,3 0,3 
 28 3,3 -0,3 1,1 1,3 
IDISP 1 -9,0 29,3 10,6 9,3 
 2 -58,5 -11,3 1,3 2,4 
 3 -1,9 8,4 3,1 2,6 
 4 8,2 13,6 3,2 2,3 
 5 -3,1 -3,6 -0,1 0,0 
 6 0,4 -16,9 -2,6 -2,5 
ISO34 1 1,6 -4,4 -4,4 -4,5 
 2 21,9 -2,2 -2,3 -2,3 
 3 7,2 -1,4 -1,2 -1,2 
 4 1,0 0,1 -0,1 -0,1 
 5 0,9 -0,7 -0,3 -0,2 
 6 2,6 0,7 0,5 0,5 
 7 11,2 0,5 0,5 0,5 
 8 22,9 -4,0 -3,3 -3,1 
 9 6,9 1,8 1,6 1,6 
 10 3,6 -2,7 -1,3 -1,2 
 11 1,9 -8,3 -3,1 -2,7 
 12 47,0 4,4 3,6 3,5 
 13 36,0 3,7 3,0 3,1 
 14 24,2 -0,7 -0,8 -0,8 
 15 7,3 -1,1 -1,0 -1,0 
 16 10,8 -1,1 -1,0 -1,0 
 17 27,0 -3,9 -3,4 -3,4 
 18 11,2 0,7 0,9 0,9 
 19 4,6 -0,7 -0,7 -0,7 
 20 20,2 -2,9 -3,0 -3,0 
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 21 0,9 0,1 0,0 0,0 
 22 3,2 -1,6 -1,3 -1,2 
 23 5,3 -1,8 -1,6 -1,6 
 24 12,5 -4,3 -4,1 -4,1 
 25 26,5 -3,7 -3,5 -3,5 
 26 18,2 -5,2 -5,2 -5,1 
 27 64,2 -10,8 -10,1 -10,0 
 28 31,2 -2,2 -2,1 -2,1 
 29 11,9 -1,2 -1,0 -0,9 
 30 9,5 -1,9 -2,2 -2,2 
 31 14,1 -0,9 0,0 0,1 
 32 7,1 -1,6 -1,2 -1,1 
 33 5,6 1,7 0,6 0,4 
 34 7,3 0,1 0,3 0,3 
ISOL22 1 40,6 -20,6 -11,5 -10,7 
 2 11,7 -5,1 -5,3 -5,1 
 3 34,9 -10,6 -7,5 -7,0 
 4 25,9 -4,0 -4,4 -4,4 
 5 18,8 -11.4 -6.6 -6.3 
 6 18,3 32,1 23,2 22,8 
 7 22,3 -6,8 -4,4 -4,0 
 8 7,9 -5,7 -4,2 -4,0 
 9 38,1 -7,1 -6,8 -6,8 
 10 1,0 -0,5 -0,6 -0,6 
 11 35,1 -6,7 -5,7 -5,4 
 12 5,2 -1,7 -0,3 -0,1 
 13 3,9 -5,8 -4,0 -3,6 
 14 22,6 -0,3 -0,9 -0,7 
 15 11,1 -9,5 -8,3 -8,2 
 16 26,1 -15,5 -12,8 -12,6 
 17 17,0 0,7 0,9 1,2 
 18 4,5 0,1 -0,6 -0,6 
 19 13,4 -13,9 -10,8 -10,2 
 20 0,5 -16,6 -11,2 -10,8 
 21 27,6 -14,0 -12,0 -11,8 
 22 16,1 -4,7 -2,9 -2,9 
MB08-165 1 129,0 -24,6 -23,2 -23,3 
 2 10,2 2,5 6,1 5,0 
 3 -64,5 17,2 22,6 26,4 
 4 64,2 -7,1 -1,9 -1,2 
 5 103,3 -19,6 -16,6 -15,9 
 6 94,9 3,1 8,3 12,3 
 7 -83,8 4,0 5,0 4,9 
 8 -87,9 4,9 6,1 7,1 
 9 101,9 -4,1 0,6 3,2 
 10 73,4 -11,9 -9,8 -8,9 
 11 -69,9 11,7 14,4 14,5 
 12 6,3 1,3 2,3 2,2 
 13 -7,7 3,1 5,9 6,1 
 14 212,8 -18,5 -14,2 -11,8 
 15 167,8 -24,5 -21,6 -21,3 
 16 70,7 -0,1 1,6 2,3 
 17 93,8 -9,9 -4,4 -2,1 
 18 -2,1 -0,7 0,9 2,7 
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 19 79,8 2,5 9,0 13,0 
 20 315,1 -11,7 -8,4 -6,8 
 21 145,4 -15,7 -10,4 -7,7 
 22 82,0 -3,8 -0,2 -0,9 
 23 33,4 -0,4 1,7 3,7 
 24 166,6 -10,4 -4,3 -2,0 
 25 -34,8 -4,6 -1,4 -2,0 
 26 -53,9 -3,4 -1,2 -1,0 
 27 -64,3 -0,7 0,1 0,8 
 28 228,3 -17,6 -14,8 -14,7 
 29 141,5 -21,7 -17,8 -15,8 
 30 -5,2 7,6 10,1 10,5 
 31 199,4 -11,7 -10,3 -10,2 
 32 346,8 -35,7 -25,8 -13,6 
 33 246,8 -19,6 -17,9 -18,4 
 34 -9,7 9,4 12,0 13,2 
 35 -4,9 -1,7 0,5 3,1 
 36 -34,4 5,5 9,5 14,2 
 37 -199,4 2,0 5,9 9,7 
 38 41,7 7,4 11,3 12,4 
 39 25,5 2,7 9,1 10,9 
 40 145,0 -0,8 9,5 15,4 
 41 273,1 -20,6 -14,1 -11,3 
 42 316,1 -11,5 -8,2 -6,7 
 43 31,8 -16,9 -9,8 -5,8 
 44 3,8 0,1 1,2 1,4 
 45 65,5 -1,8 0,0 1,1 
 46 36,6 -3,6 0,0 4,3 
 47 49,5 5,2 9,8 10,8 
 48 96,3 -20,1 -16,8 -16,0 
 49 93,5 -10,0 -4,7 -4,1 
 50 62,6 -9,2 -5,5 -4,2 
 51 88,3 0,6 4,2 5,4 
 52 -12,7 -4,1 -1,1 0,1 
 53 48,0 -5,9 -4,6 -4,0 
 54 16,9 -9,4 -3,2 -1,5 
 55 433,7 -40,3 -33,5 -30,0 
 56 248,5 -15,5 -12,3 -11,5 
 57 65,3 -1,5 0,1 1,3 
 58 13,2 0,4 2,7 3,4 
 59 49,8 -9,0 -7,1 -7,8 
 60 282,1 -17,9 -14,3 -14,0 
 61 96,9 -11,8 -7,6 -7,1 
 62 2,2 -0,4 1,0 1,1 
 63 331,1 -34,8 -27,9 -22,8 
 64 -45,4 -10,8 -7,3 -5,3 
 65 185,4 -25,5 -22,1 -21,2 
 66 7,9 -7,8 -3,1 -1,8 
 67 133,7 -6,1 -2,1 0,3 
 68 103,7 -4,7 -2,5 -2,3 
 69 201,2 -20,9 -18,3 -18,5 
 70 62,6 -2,2 0,7 1,5 
 71 95,3 -19,2 -16,9 -16,1 
 72 148,9 -23,4 -19,8 -15,0 
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 73 -37,5 2,8 4,5 5,3 
 74 17,4 -2,9 0,8 5,1 
 75 32,6 1,0 3,7 4,0 
 76 65,5 0,5 2,1 2,8 
 77 91,6 -11,5 -8,1 -7,7 
 78 225,2 -26,5 -22,1 -19,5 
 79 139,5 -17,3 -15,6 -15,8 
 80 37,2 -0,2 2,1 3,9 
 81 86,8 -0,7 3,4 4,6 
 82 -120,4 7,9 10,4 10,8 
 83 -169,0 15,7 18,3 20,7 
 84 -18,3 -0,2 0,6 0,7 
 85 -117,7 -7,5 -7,8 -7,7 
 86 6,4 1,3 2,2 2,2 
 87 -54,5 -0,4 2,3 6,3 
 88 -394,9 18,4 23,0 24,9 
 89 -200,2 17,7 20,9 22,3 
 90 -109,0 -3,8 -3,0 -3,0 
 91 37,7 -8,4 -5,8 -5,0 
 92 -7,8 -1,0 0,3 1,0 
 93 17,4 1,4 6,8 8,1 
 94 44,6 -24,0 -21,0 -21,0 
 95 -341,8 14,4 20,5 24,8 
 96 -87,7 6,6 10,4 11,1 
 97 -131,5 0,8 4,7 5,3 
 98 181,6 -36,1 -33,1 -34,0 
 99 67,9 -15,2 -13,7 -13,7 
 100 -98,9 7,0 7,8 8,2 
 101 20,5 -27,8 -26,1 -26,3 
 102 -10,5 -1,7 2,0 3,6 
 103 -171,7 6,7 9,7 10,4 
 104 -207,9 11,4 15,6 20,2 
 105 -107,3 3,9 6,5 7,1 
 106 -100,9 8,6 12,5 13,6 
 107 -124,8 15,2 18,6 18,8 
 108 -126,0 2,4 11,0 13,7 
 109 -8,5 -1,8 -0,2 -0,3 
 110 -187,0 6,1 7,6 9,0 
 111 -362,4 27,5 29,7 30,8 
 112 -359,8 13,9 19,2 21,2 
 113 45,5 2,3 7,5 12,8 
 114 -146,9 5,8 10,0 11,9 
 115 -67,9 8,4 10,7 10,9 
 116 275,2 -37,4 -31,9 -29,0 
 117 -25,5 0,9 1,8 2,3 
 118 52,6 -8,9 -7,3 -6,7 
 119 241,4 -35,1 -32,7 -33,9 
 120 45,2 -0,1 4,4 6,0 
 121 -59,4 0,8 2,0 3,1 
 122 192,9 -29,9 -24,0 -19,8 
 123 -125,6 5,8 8,8 8,8 
 124 -311,4 16,5 21,2 26,0 
 125 62,6 -9,0 -2,2 1,1 
 126 60,0 -15,5 -12,9 -12,3 
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 127 -64,1 -0,7 0,1 0,8 
 128 -62,2 0,7 5,6 7,9 
 129 -570,6 29,3 31,6 33,8 
 130 -192,1 -6,5 -0,5 4,5 
 131 -96,0 4,4 8,2 8,8 
 132 -37,9 -9,6 -8,7 -7,6 
 133 107,6 -5,4 -1,5 -2,4 
 134 -81,9 0,4 2,9 4,3 
 135 39,5 -1,6 5,9 6,6 
 136 49,2 -6,5 -4,9 -4,3 
 137 -6,3 -1,8 -0,8 -0,2 
 138 47,5 -4,1 -0,4 1,1 
 139 -266,7 7,5 10,5 11,0 
 140 25,4 -23,0 -20,5 -19,9 
 141 -114,8 -3,5 0,4 0,6 
 142 -86,3 -20,4 -17,3 -17,4 
 143 -192,4 7,1 9,6 10,1 
 144 179,1 -11,1 -5,7 -2,4 
 145 -173,9 16,3 21,0 24,9 
 146 -55,0 -0,1 2,1 4,9 
 147 -68,1 -3,0 -1,1 0,1 
 148 -259,8 -6,0 1,5 8,6 
 149 -117,0 2,5 7,0 7,5 
 150 -119,4 1,0 5,6 8,9 
 151 -225,2 14,8 16,3 16,9 
 152 59,2 -20,1 -17,5 -17,3 
 153 301,7 -41,6 -36,4 -35,0 
 154 -312,7 11,1 13,6 17,1 
 155 -72,2 3,1 6,1 11,1 
 156 -77,8 -10,5 -6,4 -2,6 
 157 -240,7 13,0 13,9 14,7 
 158 -164,1 -13,6 -10,3 -8,3 
 159 180,4 -19,7 -14,0 -13,5 
 160 127,8 -9,4 -5,2 -5,9 
 161 -79,4 1,0 4,7 4,3 
 162 -64,2 -0,7 0,1 0,7 
 163 -42,5 -9,0 -5,1 -4,4 
 164 52,3 -12,9 -10,2 -10,1 
 165 -136,6 0,8 4,0 6,9 
NBPRC 1 -31,8 -0,6 -2,0 -2,1 
 2 -0,1 -0,5 0,4 0,4 
 3 37,3 0,4 0,9 0,9 
 4 -18,9 1,8 -1,3 -1,7 
 5 -48,3 2,8 -0,1 -1,2 
 6 -45,1 7,5 -0,1 -1,0 
 7 -24,4 -2,1 -4,0 -4,8 
 8 40,4 -3,6 -4,7 -4,5 
 9 -14,6 0,9 -2,5 -3,4 
 10 18,8 1,0 0,1 0,5 
 11 -30,8 7,7 0,2 -1,7 
 12 17,6 -2,2 -1,7 -0,4 
O3ADD6 1 -1,9 0,6 -0,5 -0,6 
 2 7,7 -8,7 -10,5 -10,8 
 3 -63,8 0,5 -1,1 -1,3 
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 4 -1,9 0,0 -1,4 -1,5 
 5 3,4 -7,8 -10,0 -10,2 
 6 -57,2 4,5 2,8 2,6 
PA 1 167,8 3,4 3,7 3,6 
 2 193,4 7,4 7,8 7,7 
 3 209,7 9,2 9,6 9,6 
 4 219,7 10,8 11,2 11,2 
 5 211,9 1,8 2,1 2,1 
 6 171,6 1,7 1,9 1,9 
 7 157,4 3,9 4,2 4,2 
 8 156,8 3,3 3,8 3,9 
 9 192,7 3,4 3,9 3,9 
 10 174,2 3,5 3,9 3,9 
 11 137,8 3,1 3,5 3,5 
 12 106,3 2,6 2,7 2,7 
PCONF 1 0,1 -5,6 -2,4 -2,4 
 2 0,9 -3,5 -2,3 -2,3 
 3 1,2 -5,7 -0,3 -0,1 
 4 0,8 -4,6 -2,1 -2,1 
 5 1,3 -5,3 -0,5 -0,3 
 6 1,9 -3,2 -2,1 -2,1 
 7 2,4 -1,7 -0,9 -0,9 
 8 2,1 -5,7 -0,8 -0,7 
 9 2,5 -4,2 -1,1 -1,0 
 10 2,0 -4,6 -2,4 -2,3 
RG6 1 0,1 0,0 0,1 0,1 
 2 0,3 -0,3 0,0 0,0 
 3 0,4 -0,6 0,0 0,0 
 4 0,6 -0,8 0,1 0,1 
 5 0,7 -0,9 0,0 0,1 
 6 0,8 -1,0 -0,1 0,0 
RSE43 1 -15,2 -1,9 -1,8 -1,8 
 2 1,9 -5,9 -5,5 -5,5 
 3 6,8 -1,8 -1,6 -1,6 
 4 7,0 -10,9 -10,5 -10,6 
 5 0,1 -2,1 -1,9 -1,9 
 6 1,4 -2,0 -1,8 -1,8 
 7 -3,2 -2,6 -2,4 -2,4 
 8 -1,3 -1,8 -1,7 -1,7 
 9 -1,8 -1,4 -1,2 -1,2 
 10 -17,5 -2,3 -2,1 -2,2 
 11 -10,0 -2,4 -2,2 -2,3 
 12 -8,6 -2,8 -2,7 -2,7 
 13 -6,3 -2,1 -1,9 -1,9 
 14 -6,3 -2,3 -2,2 -2,2 
 15 -6,6 -2,3 -2,1 -2,1 
 16 -6,4 -2,2 -2,1 -2,1 
 17 -3,0 -1,5 -1,3 -1,4 
 18 -3,9 -0,9 -0,9 -0,9 
 19 -12,0 -1,9 -1,8 -1,8 
 20 4,7 -0,9 -0,7 -0,8 
 21 -12,6 -2,2 -2,0 -2,0 
 22 -11,1 -2,2 -2,0 -2,1 
 23 -8,6 -3,0 -2,8 -2,8 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 24 -12,8 -2,4 -2,1 -2,1 
 25 -3,3 -2,3 -2,2 -2,2 
 26 -3,9 -1,0 -0,9 -0,9 
 27 -2,7 -1,6 -1,4 -1,5 
 28 -5,9 -1,6 -1,5 -1,5 
 29 -6,2 -2,1 -1,9 -1,9 
 30 -4,2 -1,1 -1,0 -1,0 
 31 0,7 -1,3 -1,1 -1,2 
 32 -10,8 -2,0 -1,8 -1,8 
 33 -8,4 -2,5 -2,2 -2,3 
 34 2,7 -1,4 -1,2 -1,2 
 35 -9,4 -1,8 -1,7 -1,7 
 36 0,0 -2,5 -2,2 -2,3 
 37 -2,9 -2,6 -2,3 -2,3 
 38 -22,5 -5,6 -5,3 -5,4 
 39 -24,1 -5,0 -4,7 -4,8 
 40 -25,4 -5,5 -5,2 -5,3 
 41 -13,1 -3,4 -3,3 -3,3 
 42 -6,4 -4,0 -3,5 -3,6 
 43 -2,3 -1,7 -1,3 -1,4 
S22 1 3,2 -0,8 0,0 0,0 
 2 5,0 -0,1 0,4 0,4 
 3 18,8 -0,9 1,1 1,1 
 4 16,1 -1,9 0,2 0,2 
 5 20,7 -2,8 0,0 0,1 
 6 17,0 -2,5 0,9 0,9 
 7 16,7 -3,4 0,2 0,3 
 8 0,5 -0,7 0,1 0,1 
 9 1,5 -1,9 -0,2 -0,2 
 10 1,5 -1,9 0,0 0,0 
 11 2,6 -5,5 0,3 0,5 
 12 4,2 -6,1 -0,2 0,0 
 13 9,7 -8,6 -0,6 -0,4 
 14 4,6 -8,2 0,0 0,3 
 15 11,7 -12,2 -1,1 -0,8 
 16 1,5 -0,6 0,2 0,2 
 17 3,3 -1,5 0,3 0,3 
 18 2,3 -1,8 0,1 0,1 
 19 4,6 -2,3 0,1 0,2 
 20 2,7 -3,3 0,0 0,1 
 21 5,6 -4,4 0,0 0,1 
 22 7,1 -4,1 -0,6 -0,5 
SCONF 1 0,8 0,1 0,0 0,0 
 2 2,6 0,2 0,8 0,8 
 3 3,4 0,3 0,8 0,8 
 4 4,9 -0,2 0,4 0,4 
 5 5,2 -0,3 0,4 0,4 
 6 4,5 0,7 1,0 0,9 
 7 4,7 0,5 0,8 0,8 
 8 6,7 -0,7 0,2 0,3 
 9 6,8 -0,3 0,6 0,6 
 10 6,1 0,0 0,6 0,6 
 11 6,1 0,2 0,8 0,8 
 12 6,2 0,5 0,8 0,9 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 13 6,8 -0,4 0,3 0,3 
 14 6,7 -0,3 0,2 0,2 
 15 0,3 0,0 -0,1 -0,1 
 16 5,9 -0,3 -2,4 -2,4 
 17 5,3 -1,0 -3,1 -3,1 
SIE11 1 57,4 25,7 25,7 25,7 
 2 35,3 8,3 9,5 9,5 
 3 37,3 16,6 17,3 17,3 
 4 35,3 4,7 7,6 7,8 
 5 22,6 4,3 6,2 6,4 
 6 -1,0 20,3 20,4 21,0 
 7 1,1 0,9 1,3 1,4 
 8 9,5 -5,0 -4,4 -3,1 
 9 10,5 5,4 6,5 6,8 
 10 69,6 1,4 2,4 3,3 
 11 94,4 21,6 21,9 22,2 
W4-08 1 607,0 15,1 17,8 18,2 
 2 411,0 -0,9 -0,1 0,0 
 3 471,0 -6,8 -5,9 -5,7 
 4 713,1 5,7 8,1 8,2 
 5 343,8 7,6 8,6 8,7 
 6 502,0 3,0 4,8 5,3 
 7 482,3 7,8 9,4 9,5 
 8 474,6 9,5 11,1 11,2 
 9 582,3 4,9 6,9 6,9 
 10 258,8 2,5 3,0 3,1 
 11 224,9 8,2 8,8 8,9 
 12 296,5 5,1 6,0 6,1 
 13 438,3 4,8 6,3 6,3 
 14 134,7 16,9 17,4 17,4 
 15 152,4 25,0 25,8 25,9 
 16 431,0 -11,9 -10,8 -10,2 
 17 535,9 13,5 17,5 19,9 
 18 290,6 7,9 14,5 23,0 
 19 260,6 -2,6 -1,5 -1,1 
 20 346,9 -3,3 -1,4 -0,6 
 21 335,8 2,6 4,0 4,6 
 22 280,8 4,9 7,1 8,5 
 23 208,8 2,0 3,9 5,4 
 24 168,4 4,4 7,4 10,0 
 25 234,4 7,1 12,9 17,6 
 26 225,3 0,1 1,9 3,1 
 27 177,4 3,7 5,6 6,8 
 28 312,7 -8,4 -4,5 -0,7 
 29 285,5 1,7 3,0 3,6 
 30 128,1 10,0 11,0 11,4 
 31 126,4 13,1 14,1 14,3 
 32 101,5 4,9 6,4 7,1 
 33 109,5 2,8 2,9 2,9 
 34 107,2 -0,7 -0,6 -0,6 
 35 141,6 -3,0 -2,9 -2,9 
 36 233,0 -4,8 -4,6 -4,6 
 37 84,2 3,0 3,2 3,2 
 38 190,7 8,0 8,4 8,4 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 39 307,9 6,3 6,9 6,9 
 40 420,4 4,7 5,6 5,6 
 41 266,2 -0,2 0,5 0,8 
 42 405,5 -0,2 0,8 1,0 
 43 298,0 1,6 2,2 2,2 
 44 147,0 -18,6 -18,1 -17,8 
 45 228,5 -0,9 -0,5 -0,5 
 46 259,7 -5,5 -5,2 -5,1 
 47 181,4 1,7 2,1 2,2 
 48 152,8 3,3 3,6 3,6 
 49 120,8 5,8 6,0 6,0 
 50 53,1 9,1 9,2 9,2 
 51 39,0 6,7 6,8 6,9 
 52 242,3 6,9 8,0 8,2 
 53 87,7 1,7 2,0 2,0 
 54 183,9 1,1 1,7 1,9 
 55 107,5 -0,7 -0,5 -0,4 
 56 126,5 3,7 4,1 4,4 
 57 65,5 6,2 6,7 6,8 
 58 62,8 3,8 4,1 4,2 
 59 117,6 -1,1 0,2 2,1 
 60 104,3 4,7 5,8 7,0 
 61 59,8 1,4 2,2 2,9 
 62 2,7 5,2 6,8 8,1 
 63 67,5 0,1 0,8 1,4 
 64 85,0 -0,6 -0,4 -0,3 
 65 281,3 7,2 7,9 7,9 
 66 105,2 -8,6 -8,1 -7,9 
 67 182,5 -3,5 -3,2 -3,1 
 68 83,1 7,0 7,2 7,2 
 69 182,6 5,1 5,5 5,5 
 70 313,4 0,3 0,9 1,0 
 71 158,7 3,3 3,7 3,7 
 72 73,6 0,6 1,0 1,2 
 73 213,2 7,4 8,3 8,7 
 74 163,8 -5,3 -4,9 -4,6 
 75 122,6 -3,8 -2,6 -0,8 
 76 73,9 2,6 2,9 3,1 
 77 325,0 9,3 10,6 11,1 
 78 193,1 -5,7 -5,2 -4,8 
 79 142,7 -0,2 0,2 0,4 
 80 172,2 -2,7 -1,9 -1,3 
 81 105,8 -30,5 -30,0 -29,8 
 82 132,7 4,6 4,8 4,8 
 83 309,1 -2,2 -1,7 -1,6 
 84 359,9 1,3 2,4 2,7 
 85 446,1 6,5 7,9 8,1 
 86 564,1 4,0 5,8 6,0 
 87 439,4 4,6 5,9 6,0 
 88 279,4 3,3 3,9 4,0 
 89 374,7 1,4 2,2 2,3 
 90 390,1 -0,9 -0,2 0,0 
 91 205,9 2,3 2,8 2,8 
 92 227,9 12,6 13,3 13,4 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 93 270,9 11,3 12,1 12,2 
 94 147,4 7,6 8,2 8,3 
 95 175,5 5,0 5,4 5,4 
 96 269,1 -1,1 -0,5 -0,5 
 97 93,8 13,3 13,7 13,7 
 98 166,2 0,0 0,7 0,9 
 99 165,1 4,8 6,4 7,7 
WATER27 1 5,0 -0,1 0,4 0,4 
 2 15,8 -0,4 1,2 1,1 
 3 27,4 0,7 3,3 3,2 
 4 35,9 1,3 4,7 4,6 
 5 46,0 -2,0 4,1 3,9 
 6 45,8 -1,4 4,5 4,3 
 7 45,3 0,4 5,3 5,2 
 8 44,3 1,7 5,6 5,5 
 9 72,6 -1,7 7,8 7,5 
 10 72,6 -1,7 7,7 7,4 
 11 200,1 -0,5 23,3 22,7 
 12 212,6 -18,2 12,8 11,8 
 13 215,0 -17,6 12,2 11,4 
 14 217,9 -16,8 12,3 11,6 
 15 33,5 2,8 3,5 3,5 
 16 56,9 3,1 4,5 4,5 
 17 76,5 3,0 5,2 5,1 
 18 117,8 1,1 7,9 7,8 
 19 114,9 2,7 7,7 7,6 
 20 26,6 6,2 6,7 6,7 
 21 48,4 7,6 8,7 8,7 
 22 67,6 7,9 10,0 10,0 
 23 84,8 5,2 9,3 9,1 
 24 84,8 6,4 11,0 10,8 
 25 100,7 4,7 11,1 10,9 
 26 115,7 4,6 12,8 12,4 
 27 28,5 -10,4 -9,2 -9,3 

 

 

 

Table 13: Reference energies2 of the GMTKN30 and deviations for the B3LYP 
functional, uncorrected and with two different corrections. The deviation ΔE is given 
for example by Eref.- EBJ. All values in kcal mol-1 

 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

ACONF 1 0,6 0,3 0,0 0,0 
 2 0,6 0,4 0,0 0,0 
 3 1,0 1,0 0,0 0,1 
 4 2,8 0,8 -0,1 0,0 
 5 0,6 0,4 0,0 0,0 
 6 0,6 0,4 0,0 0,0 
 7 0,9 1,1 0,0 0,1 
 8 1,2 0,8 0,0 0,1 
 9 1,3 0,7 0,0 0,0 
 10 1,3 1,8 0,1 0,3 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 11 2,6 1,0 0,0 0,0 
 12 2,7 0,9 -0,1 0,0 
 13 3,3 1,3 0,0 0,1 
 14 3,1 1,6 -0,1 0,1 
 15 4,9 1,6 -0,2 0,0 
ADIM6 1 1,3 -2,0 0,0 -0,2 
 2 2,0 -3,0 0,0 -0,1 
 3 2,8 -4,2 0,2 -0,1 
 4 3,7 -5,5 0,2 -0,1 
 5 4,6 -7,0 0,2 -0,1 
 6 5,6 -8,5 0,1 -0,3 
AL2X 1 35,8 -2,3 0,4 1,8 
 2 52,6 -7,7 -4,5 -3,2 
 3 31,4 -9,7 -0,9 0,8 
 4 28,4 -11,2 -0,3 1,9 
 5 37,8 -6,8 -1,6 -0,4 
 6 30,0 -9,3 -1,7 -0,4 
 7 21,4 -12,1 -1,8 -0,3 
ALK6 1 38,4 0,2 1,3 2,2 
 2 25,0 -1,1 0,8 2,0 
 3 19,2 -3,1 -1,1 0,1 
 4 83,2 -9,9 1,7 7,0 
 5 54,6 -20,0 -6,0 1,2 
 6 47,1 -19,9 -8,7 -10,4 
BH76 1 18,1 -6,7 -7,3 -7,2 
 2 83,2 -10,2 -11,3 -11,1 
 3 42,2 -10,2 -10,4 -10,3 
 4 42,2 -10,2 -10,4 -10,3 
 5 18,0 -5,6 -6,0 -5,9 
 6 18,0 -5,6 -6,0 -5,9 
 7 30,4 -8,5 -8,9 -8,8 
 8 57,0 -8,0 -8,7 -8,6 
 9 2,3 -9,4 -9,7 -9,6 
 10 106,2 -11,0 -11,3 -11,2 
 11 7,4 -7,9 -9,0 -8,8 
 12 60,2 -9,3 -10,4 -10,3 
 13 -0,3 -5,5 -6,1 -6,0 
 14 -0,3 -5,5 -6,1 -6,0 
 15 13,4 -3,9 -3,9 -3,9 
 16 13,4 -3,9 -3,9 -3,9 
 17 3,1 -4,4 -6,1 -6,0 
 18 3,1 -4,4 -6,1 -6,0 
 19 13,6 -4,8 -5,1 -5,2 
 20 13,6 -4,8 -5,1 -5,2 
 21 -12,5 -5,9 -6,6 -6,5 
 22 20,1 -2,0 -3,8 -3,7 
 23 2,9 -3,2 -3,3 -3,2 
 24 29,6 -2,8 -3,3 -3,4 
 25 -2,8 -5,8 -7,0 -6,8 
 26 17,3 -4,7 -5,4 -5,3 
 27 11,0 -4,9 -5,2 -5,1 
 28 47,2 -1,5 -1,5 -1,5 
 29 14,7 -7,2 -7,8 -7,6 
 30 10,7 0,0 -0,2 -0,1 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 31 3,2 -3,9 -4,5 -4,4 
 32 22,7 1,7 1,4 1,4 
 33 1,7 -2,0 -2,9 -2,7 
 34 41,8 0,0 -0,5 -0,4 
 35 6,9 -0,6 -3,1 -2,8 
 36 33,0 -3,6 -3,8 -3,8 
 37 48,2 -0,7 -0,7 -0,7 
 38 33,1 0,4 0,5 0,5 
 39 5,7 -6,6 -7,0 -7,0 
 40 8,7 -4,2 -4,8 -4,8 
 41 5,1 -4,2 -4,7 -4,6 
 42 21,2 -8,2 -8,6 -8,5 
 43 12,1 -3,2 -4,1 -3,9 
 44 15,3 -5,9 -6,5 -6,4 
 45 6,7 -4,3 -5,2 -5,1 
 46 19,6 -5,6 -6,7 -6,5 
 47 9,6 -5,5 -5,9 -5,8 
 48 9,6 -5,5 -5,9 -5,8 
 49 3,2 -5,4 -6,3 -6,1 
 50 12,7 -5,4 -6,4 -6,2 
 51 1,7 -2,8 -4,3 -4,2 
 52 7,9 -3,1 -4,6 -4,6 
 53 3,4 -3,9 -5,2 -5,0 
 54 19,9 -4,2 -5,7 -5,4 
 55 1,8 -7,2 -7,5 -7,4 
 56 33,4 -10,4 -10,6 -10,6 
 57 13,7 -6,0 -6,7 -6,6 
 58 8,1 -3,5 -4,4 -4,2 
 59 3,1 -4,2 -5,0 -4,9 
 60 23,2 0,0 -1,2 -1,1 
 61 10,7 -6,9 -7,2 -7,1 
 62 13,1 -6,6 -7,0 -7,0 
 63 3,5 -4,1 -4,9 -4,8 
 64 17,3 -1,3 -2,5 -2,3 
 65 9,8 -8,3 -9,0 -8,9 
 66 10,4 -6,1 -7,0 -6,9 
 67 8,0 -1,8 -3,0 -2,8 
 68 22,4 -5,0 -6,2 -6,0 
 69 7,5 0,9 -0,8 -0,6 
 70 18,3 -3,4 -4,9 -4,7 
 71 10,4 -1,4 -3,1 -2,9 
 72 17,4 -1,7 -3,5 -3,2 
 73 14,5 -3,0 -4,3 -4,1 
 74 17,8 -4,2 -5,6 -5,3 
 75 38,4 0,5 -0,7 -0,5 
 76 38,4 0,5 -0,7 -0,5 
BH76RC 1 -65,1 3,5 4,0 3,9 
 2 -26,6 -0,5 -0,2 -0,2 
 3 -103,9 1,6 1,6 1,6 
 4 -52,7 1,4 1,4 1,5 
 5 -32,7 -3,9 -2,8 -2,7 
 6 -26,7 -0,5 0,1 0,2 
 7 -20,1 -1,1 -1,6 -1,5 
 8 -36,2 -3,4 -3,7 -3,6 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 9 4,0 -7,2 -7,6 -7,5 
 10 -19,5 -5,6 -5,9 -5,8 
 11 -40,0 -2,0 -2,4 -2,3 
 12 -26,1 3,0 0,7 1,0 
 13 -15,1 1,1 1,2 1,2 
 14 -3,0 -2,4 -2,2 -2,2 
 15 -16,1 4,0 3,9 3,9 
 16 -3,2 2,7 2,5 2,6 
 17 -12,9 1,3 1,4 1,4 
 18 -9,5 0,0 0,1 0,1 
 19 -6,2 0,3 0,3 0,4 
 20 -16,5 0,3 0,5 0,5 
 21 -31,6 3,2 3,2 3,2 
 22 5,6 -2,5 -2,3 -2,4 
 23 -20,1 -4,2 -3,8 -3,8 
 24 -2,4 -0,2 -0,2 -0,2 
 25 -13,8 -2,8 -2,4 -2,4 
 26 -0,6 -2,2 -2,0 -2,0 
 27 -14,4 3,2 3,1 3,2 
 28 -10,8 4,2 4,0 4,1 
 29 -7,0 0,2 0,4 0,4 
 30 -3,3 1,2 1,2 1,2 
BHPERI 1 35,3 -2,3 -2,7 -2,7 
 2 30,9 0,3 -1,7 -1,6 
 3 28,3 0,0 -0,2 -0,2 
 4 39,6 -0,6 -1,9 -1,7 
 5 28,2 -1,0 -0,7 -0,7 
 6 35,6 0,4 -2,1 -1,8 
 7 22,1 4,3 -2,4 -1,7 
 8 18,3 6,1 -1,0 -0,4 
 9 9,8 14,1 4,5 5,3 
 10 23,6 -1,7 -1,4 -1,4 
 11 26,3 2,7 -0,7 -0,3 
 12 18,1 4,5 0,5 0,9 
 13 12,2 6,2 1,9 2,3 
 14 11,1 4,5 0,7 1,1 
 15 5,3 5,1 1,0 1,4 
 16 4,0 5,8 1,4 1,7 
 17 11,5 5,1 0,7 1,2 
 18 4,0 6,4 1,4 1,9 
 19 -1,4 6,4 1,4 1,9 
 20 15,0 9,6 2,4 3,1 
 21 13,5 9,8 1,5 1,9 
 22 19,8 10,0 4,0 4,6 
 23 25,4 10,7 4,3 4,9 
 24 18,1 11,1 3,0 3,4 
 25 18,2 10,9 2,9 3,4 
 26 28,1 11,5 3,9 4,4 
BSR36 1 9,8 -7,6 -2,2 -2,5 
 2 9,7 -5,8 -1,8 -2,0 
 3 11,4 -8,4 -2,7 -3,0 
 4 9,0 -6,3 -1,8 -2,0 
 5 8,7 -4,3 -1,3 -1,4 
 6 10,9 -5,4 -1,7 -1,8 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 7 13,1 -8,8 -2,6 -2,9 
 8 11,9 -7,0 -2,1 -2,3 
 9 13,5 -9,7 -3,0 -3,4 
 10 11,4 -9,4 -2,6 -3,0 
 11 13,0 -11,8 -3,7 -4,1 
 12 12,8 -10,9 -3,2 -3,6 
 13 11,2 -7,5 -2,2 -2,4 
 14 10,2 -7,9 -2,1 -2,4 
 15 15,1 -16,8 -5,5 -6,1 
 16 2,4 -3,2 -2,0 -1,8 
 17 10,7 -5,1 -1,9 -1,9 
 18 6,4 -5,1 -2,5 -2,3 
 19 14,9 -7,4 -2,6 -2,7 
 20 10,7 -9,1 -3,7 -3,7 
 21 10,1 -7,0 -3,0 -2,9 
 22 9,1 -8,5 -3,4 -3,3 
 23 10,5 -7,5 -3,1 -3,0 
 24 9,8 -7,1 -3,0 -2,8 
 25 19,3 -14,7 -5,4 -5,3 
 26 9,7 -14,7 -4,0 -4,1 
 27 15,2 -12,7 -4,4 -4,3 
 28 26,1 -13,3 -4,7 -4,6 
 29 23,5 -14,2 -4,7 -4,7 
 30 28,0 -17,2 -5,6 -5,6 
 31 25,4 -13,9 -4,4 -4,6 
 32 27,6 -15,6 -6,4 -6,0 
 33 39,6 -22,6 -8,5 -8,3 
 34 32,4 -23,8 -8,7 -8,6 
 35 51,4 -29,4 -10,4 -10,3 
 36 47,1 -26,3 -10,5 -9,8 
CYCONF 1 1,5 -0,7 -0,1 -0,1 
 2 1,6 0,2 0,4 0,4 
 3 1,9 0,2 0,5 0,4 
 4 1,8 -0,7 0,3 0,2 
 5 2,1 -0,3 -0,1 -0,1 
 6 1,9 0,1 0,5 0,4 
 7 2,2 -0,9 -0,1 -0,1 
 8 2,4 -0,9 -0,2 -0,2 
 9 2,6 -0,5 0,2 0,1 
 10 2,7 0,0 0,4 0,3 
DARC 1 -43,8 10,1 4,6 5,2 
 2 -59,3 6,2 1,3 1,6 
 3 -30,0 14,8 8,7 9,2 
 4 -33,1 11,5 5,9 6,3 
 5 -36,5 14,1 7,1 7,7 
 6 -48,2 11,3 4,8 5,2 
 7 -14,4 18,6 9,7 10,4 
 8 -16,2 18,0 9,9 10,5 
 9 -17,2 18,8 9,6 10,3 
 10 -19,2 18,1 9,8 10,4 
 11 -31,6 18,7 9,0 9,7 
 12 -32,1 18,4 9,2 9,9 
 13 -34,1 18,9 9,0 9,7 
 14 -34,4 18,4 9,0 9,7 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

DC9 1 -1,0 1,6 1,7 1,6 
 2 -13,3 -29,6 -20,9 -21,8 
 3 -14,3 8,1 8,3 8,3 
 4 -19,2 26,5 11,3 12,7 
 5 -19,5 21,0 17,9 18,0 
 6 -26,9 4,7 4,0 4,2 
 7 -38,1 10,6 6,8 7,2 
 8 -88,4 -7,2 -11,7 -13,3 
 9 -101,0 27,0 7,0 4,6 
G21EA 1 29,2 0,6 0,6 0,6 
 2 33,7 2,7 2,7 2,7 
 3 78,4 0,5 0,5 0,5 
 4 32,1 -2,9 -2,9 -2,9 
 5 17,3 2,8 2,8 2,8 
 6 48,0 0,7 0,7 0,7 
 7 83,5 -1,0 -1,0 -1,0 
 8 27,9 1,5 1,5 1,5 
 9 13,4 1,7 1,7 1,7 
 10 1,2 -1,9 -1,9 -1,9 
 11 8,3 1,1 1,1 1,1 
 12 16,8 -1,6 -1,6 -1,6 
 13 41,7 -1,4 -1,4 -1,4 
 14 29,3 -2,0 -2,0 -2,0 
 15 25,1 -0,3 -0,3 -0,3 
 16 31,4 -1,9 -1,8 -1,8 
 17 23,5 -0,1 -0,1 -0,1 
 18 28,8 -2,1 -2,1 -2,1 
 19 54,2 -2,5 -2,5 -2,5 
 20 9,5 0,1 0,1 0,1 
 21 -0,2 5,4 5,4 5,4 
 22 89,5 1,6 1,6 1,6 
 23 24,9 1,6 1,6 1,6 
 24 38,0 -2,0 -2,0 -2,0 
 25 54,7 7,6 7,5 7,3 
G21IP 1 314,9 -1,8 -1,8 -1,8 
 2 123,3 4,7 4,7 4,7 
 3 214,9 -6,7 -6,7 -6,7 
 4 190,4 9,2 9,2 9,2 
 5 259,6 4,6 4,6 4,6 
 6 335,3 0,7 0,7 0,7 
 7 313,8 9,6 9,6 9,6 
 8 401,7 4,4 4,4 4,4 
 9 118,5 4,8 4,8 4,8 
 10 176,3 -0,1 -0,1 -0,1 
 11 138,0 -0,9 -0,9 -0,9 
 12 188,0 -2,8 -2,8 -2,8 
 13 241,9 -4,4 -4,4 -4,4 
 14 239,0 2,1 2,1 2,1 
 15 299,1 -0,1 -0,1 -0,1 
 16 296,3 -5,7 -5,7 -5,7 
 17 235,7 -2,3 -2,2 -2,3 
 18 300,9 3,5 3,5 3,5 
 19 292,6 -3,0 -3,0 -3,0 
 20 371,3 -1,9 -1,9 -1,9 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 21 255,4 -4,2 -4,5 -4,5 
 22 234,1 -1,7 -1,7 -1,7 
 23 226,4 0,4 0,4 0,4 
 24 227,8 -3,3 -3,2 -3,2 
 25 239,3 -0,1 -0,1 -0,1 
 26 294,5 -2,9 -2,9 -2,9 
 27 264,6 -6,9 -6,9 -6,9 
 28 243,7 -7,2 -7,2 -7,2 
 29 323,0 1,3 1,3 1,3 
 30 359,4 3,0 3,0 3,0 
 31 277,7 8,5 8,5 8,5 
 32 242,9 2,7 2,7 2,7 
 33 215,7 1,9 1,9 1,9 
 34 265,1 -5,6 -5,6 -5,6 
 35 291,7 -4,0 -4,0 -4,0 
 36 261,2 -0,5 -0,5 -0,5 
G2RC 1 -1,0 -1,0 1,7 1,5 
 2 -2,0 1,6 0,8 1,0 
 3 -2,6 1,5 3,2 3,0 
 4 -3,9 -2,8 -0,8 0,3 
 5 -7,0 -5,0 -5,3 -5,3 
 6 -10,0 -0,7 0,1 0,3 
 7 -20,1 -0,8 -2,8 -2,5 
 8 -25,4 -4,3 -5,4 -5,2 
 9 -26,4 -2,5 -2,0 -1,6 
 10 -26,9 -1,5 -1,4 -2,7 
 11 -26,3 4,8 5,4 6,9 
 12 -29,2 1,8 1,1 1,3 
 13 -32,7 5,2 2,2 2,5 
 14 -33,9 -1,7 -3,0 -2,8 
 15 -38,9 -2,3 -3,1 -2,8 
 16 -47,1 4,7 3,7 4,2 
 17 -48,4 -1,2 -2,2 -2,0 
 18 -60,5 -0,6 -0,4 -0,1 
 19 -64,8 -0,3 -1,1 -0,8 
 20 -68,7 4,9 5,0 5,0 
 21 -80,7 7,0 7,4 7,4 
 22 -109,1 3,7 1,8 2,1 
 23 -134,3 3,5 3,5 3,5 
 24 -151,6 0,5 -7,1 -6,8 
 25 -212,7 -1,2 -0,8 -0,3 
HEAVY28 1 1,3 -2,0 0,5 0,2 
 2 2,4 -1,0 0,5 0,5 
 3 1,4 -1,7 0,3 0,3 
 4 0,9 -1,2 0,1 0,1 
 5 1,2 -1,5 0,1 0,2 
 6 1,4 -1,9 0,2 0,6 
 7 0,7 -0,6 0,2 0,1 
 8 1,3 -2,4 0,3 0,1 
 9 0,7 -1,2 0,2 -0,1 
 10 0,4 -0,7 -0,2 -0,3 
 11 0,8 -1,4 0,0 -0,1 
 12 1,0 -1,7 0,0 -0,1 
 13 1,3 -2,2 0,1 0,1 
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 number Eref.  
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BJ 
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 14 0,7 -1,2 0,2 0,0 
 15 1,3 -2,2 0,5 0,3 
 16 1,7 -0,8 0,2 0,2 
 17 1,1 -1,1 0,2 0,1 
 18 2,2 -1,1 0,4 0,3 
 19 2,1 -1,2 0,4 0,3 
 20 1,6 -1,4 0,5 0,3 
 21 2,8 -1,3 0,6 0,5 
 22 0,6 -1,3 0,3 0,0 
 23 0,7 -0,6 0,1 0,1 
 24 0,5 -1,1 0,1 0,0 
 25 1,2 -1,4 0,2 0,2 
 26 1,2 -1,5 0,3 0,2 
 27 0,8 -1,3 0,2 0,0 
 28 3,3 -1,1 0,7 0,6 
IDISP 1 -9,0 34,6 12,3 12,9 
 2 -58,5 -18,3 -2,7 -3,4 
 3 -1,9 10,3 3,6 4,1 
 4 8,2 18,7 5,5 6,5 
 5 -3,1 -4,4 -0,3 -0,5 
 6 0,4 -18,5 -1,8 -3,0 
ISO34 1 1,6 -3,5 -3,6 -3,6 
 2 21,9 2,1 1,9 1,9 
 3 7,2 1,9 2,1 2,1 
 4 1,0 0,3 0,0 0,0 
 5 0,9 -0,6 0,0 -0,1 
 6 2,6 0,5 0,3 0,3 
 7 11,2 4,3 4,2 4,2 
 8 22,9 -3,2 -2,2 -2,2 
 9 6,9 1,2 0,9 1,0 
 10 3,6 -2,8 -1,0 -1,1 
 11 1,9 -9,9 -3,4 -3,8 
 12 47,0 10,2 9,1 9,3 
 13 36,0 3,0 2,2 2,3 
 14 24,2 -0,6 -0,8 -0,7 
 15 7,3 0,1 0,2 0,2 
 16 10,8 1,6 1,7 1,7 
 17 27,0 -1,2 -0,6 -0,6 
 18 11,2 0,2 0,5 0,5 
 19 4,6 -0,5 -0,5 -0,5 
 20 20,2 -1,9 -1,9 -1,9 
 21 0,9 0,3 0,1 0,1 
 22 3,2 0,6 1,0 1,0 
 23 5,3 -0,6 -0,3 -0,3 
 24 12,5 -1,9 -1,7 -1,7 
 25 26,5 1,4 1,7 1,7 
 26 18,2 -2,2 -2,1 -2,1 
 27 64,2 -3,1 -2,2 -2,3 
 28 31,2 2,4 2,5 2,5 
 29 11,9 -3,2 -2,7 -2,8 
 30 9,5 0,2 -0,2 -0,1 
 31 14,1 -3,3 -2,0 -2,2 
 32 7,1 -4,0 -3,3 -3,5 
 33 5,6 4,7 3,3 3,3 
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 number Eref.  
uncorr. 
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BJ 

 
CSO 

 34 7,3 -0,4 -0,2 -0,2 
ISOL22 1 40,6 -24,0 -12,5 -13,3 
 2 11,7 -4,4 -4,5 -4,4 
 3 34,9 -13,5 -9,3 -9,7 
 4 25,9 -3,0 -3,1 -3,3 
 5 18,8 -12.7 -6.8 -7.2 
 6 18,3 33,4 22,8 23,4 
 7 22,3 -4,4 -1,3 -1,5 
 8 7,9 -5,2 -3,2 -3,4 
 9 38,1 -1,7 -1,3 -1,4 
 10 1,0 -0,4 -0,5 -0,5 
 11 35,1 -4,8 -3,5 -3,4 
 12 5,2 -1,4 0,4 0,3 
 13 3,9 -6,3 -3,7 -3,9 
 14 22,6 1,5 1,0 1,0 
 15 11,1 -13,1 -11,6 -11,6 
 16 26,1 -13,6 -10,1 -10,4 
 17 17,0 4,0 4,3 4,5 
 18 4,5 0,1 -0,6 -0,6 
 19 13,4 -17,7 -13,5 -13,7 
 20 0,5 -17,5 -11,0 -11,3 
 21 27,6 -15,0 -12,4 -12,6 
 22 16,1 -2,7 -0,7 -0,8 
MB08-165 1 129,0 -11,9 -10,2 -10,5 
 2 10,2 4,7 9,2 7,4 
 3 -64,5 -10,0 -2,0 0,0 
 4 64,2 -12,3 -5,2 -5,9 
 5 103,3 -6,5 -2,6 -2,5 
 6 94,9 -7,4 0,3 2,5 
 7 -83,8 3,3 4,3 4,2 
 8 -87,9 0,0 1,8 2,5 
 9 101,9 -7,7 -1,0 0,3 
 10 73,4 -11,3 -8,3 -8,0 
 11 -69,9 3,0 6,5 6,0 
 12 6,3 -1,4 -0,2 -0,4 
 13 -7,7 1,4 4,9 4,6 
 14 212,8 -10,3 -4,1 -3,0 
 15 167,8 -14,0 -10,1 -10,5 
 16 70,7 -4,0 -1,7 -1,5 
 17 93,8 -14,7 -7,3 -6,2 
 18 -2,1 -3,3 -0,9 0,3 
 19 79,8 -10,2 -0,7 1,2 
 20 315,1 -11,5 -6,7 -6,1 
 21 145,4 -23,0 -15,4 -14,3 
 22 82,0 -4,6 0,1 -1,4 
 23 33,4 -3,8 -0,7 0,6 
 24 166,6 -21,3 -12,6 -12,2 
 25 -34,8 1,3 5,2 4,0 
 26 -53,9 -0,3 2,6 2,3 
 27 -64,3 -1,3 -0,1 0,4 
 28 228,3 -5,1 -1,4 -1,9 
 29 141,5 -12,7 -7,3 -6,4 
 30 -5,2 8,6 12,0 11,7 
 31 199,4 -5,1 -3,4 -3,5 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 
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 32 346,8 -29,2 -13,8 -5,3 
 33 246,8 -8,4 -6,5 -7,1 
 34 -9,7 7,4 11,1 11,6 
 35 -4,9 -6,3 -3,0 -1,2 
 36 -34,4 -4,2 1,8 5,3 
 37 -199,4 -5,2 0,5 3,1 
 38 41,7 -1,7 3,7 3,8 
 39 25,5 -4,6 4,3 4,3 
 40 145,0 -17,6 -2,9 0,0 
 41 273,1 -4,4 4,8 5,6 
 42 316,1 -10,7 -6,0 -5,5 
 43 31,8 -22,2 -12,3 -10,2 
 44 3,8 -2,0 -0,5 -0,6 
 45 65,5 -6,8 -4,2 -3,6 
 46 36,6 -11,7 -6,2 -3,2 
 47 49,5 1,1 7,5 7,2 
 48 96,3 -10,8 -6,5 -6,4 
 49 93,5 -14,9 -7,8 -8,5 
 50 62,6 -9,3 -4,4 -3,9 
 51 88,3 1,3 6,4 6,5 
 52 -12,7 -14,1 -10,0 -9,6 
 53 48,0 -11,5 -9,8 -9,5 
 54 16,9 -12,7 -4,3 -4,2 
 55 433,7 -28,9 -19,6 -17,7 
 56 248,5 -7,9 -3,6 -3,5 
 57 65,3 -6,4 -4,0 -3,3 
 58 13,2 1,3 4,7 4,6 
 59 49,8 -5,4 -3,5 -4,2 
 60 282,1 -8,2 -3,4 -4,1 
 61 96,9 -13,3 -7,8 -8,2 
 62 2,2 -1,5 0,2 0,0 
 63 331,1 -21,3 -11,7 -8,3 
 64 -45,4 -1,1 3,9 4,8 
 65 185,4 -17,3 -12,6 -12,6 
 66 7,9 -1,7 4,9 4,8 
 67 133,7 -9,0 -3,4 -2,2 
 68 103,7 -0,2 2,8 2,5 
 69 201,2 -2,3 1,0 0,3 
 70 62,6 -4,1 -0,1 -0,2 
 71 95,3 -9,8 -6,7 -6,4 
 72 148,9 -17,6 -12,1 -8,6 
 73 -37,5 -3,6 -1,2 -0,8 
 74 17,4 -11,6 -6,0 -2,9 
 75 32,6 1,5 5,0 4,7 
 76 65,5 -3,5 -1,3 -1,1 
 77 91,6 -2,7 1,7 1,4 
 78 225,2 -16,3 -10,1 -8,7 
 79 139,5 -6,3 -4,2 -4,6 
 80 37,2 -7,1 -3,7 -2,6 
 81 86,8 -5,0 0,5 0,7 
 82 -120,4 1,7 5,1 5,0 
 83 -169,0 -0,1 3,7 5,3 
 84 -18,3 -1,8 -0,7 -0,8 
 85 -117,7 -7,4 -8,0 -7,5 
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 number Eref.  
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BJ 
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 86 6,4 -1,4 -0,2 -0,4 
 87 -54,5 -11,4 -7,3 -4,3 
 88 -394,9 -14,6 -8,0 -7,6 
 89 -200,2 -6,3 -1,9 -1,4 
 90 -109,0 -1,7 -0,8 -0,9 
 91 37,7 -9,8 -6,4 -6,2 
 92 -7,8 -2,6 -0,8 -0,5 
 93 17,4 2,0 9,4 9,2 
 94 44,6 -13,9 -10,1 -10,7 
 95 -341,8 -15,7 -6,7 -4,5 
 96 -87,7 -6,8 -1,5 -2,0 
 97 -131,5 -5,5 -0,2 -0,6 
 98 181,6 -19,5 -15,9 -17,2 
 99 67,9 -10,1 -8,2 -8,4 
 100 -98,9 3,4 4,4 4,7 
 101 20,5 -12,9 -10,9 -11,2 
 102 -10,5 -4,7 0,5 0,9 
 103 -171,7 4,7 8,7 8,7 
 104 -207,9 -0,9 5,5 8,6 
 105 -107,3 3,2 6,8 6,7 
 106 -100,9 -1,5 4,0 4,0 
 107 -124,8 13,8 18,4 17,7 
 108 -126,0 -13,1 -1,0 -0,9 
 109 -8,5 2,3 4,3 3,9 
 110 -187,0 -3,5 -1,3 -0,4 
 111 -362,4 6,6 9,6 10,1 
 112 -359,8 -14,8 -7,2 -6,9 
 113 45,5 -11,6 -3,9 -0,2 
 114 -146,9 9,1 14,8 15,6 
 115 -67,9 2,1 5,1 4,8 
 116 275,2 -23,8 -16,2 -14,7 
 117 -25,5 0,1 1,3 1,5 
 118 52,6 -12,6 -10,5 -10,3 
 119 241,4 -10,3 -7,4 -9,0 
 120 45,2 -3,5 2,7 3,1 
 121 -59,4 -2,3 -0,5 0,2 
 122 192,9 -31,7 -23,3 -20,7 
 123 -125,6 4,6 8,5 7,8 
 124 -311,4 -2,1 4,8 8,2 
 125 62,6 -15,1 -5,4 -4,2 
 126 60,0 -11,2 -7,7 -7,9 
 127 -64,1 -1,3 -0,1 0,3 
 128 -62,2 -8,0 -1,0 -0,1 
 129 -570,6 -1,4 1,8 3,5 
 130 -192,1 -18,8 -9,8 -6,8 
 131 -96,0 -3,0 2,3 1,8 
 132 -37,9 -7,2 -5,9 -5,0 
 133 107,6 -2,5 2,7 0,8 
 134 -81,9 2,3 5,9 6,5 
 135 39,5 -1,7 8,5 7,2 
 136 49,2 -12,0 -9,9 -9,7 
 137 -6,3 -2,5 -1,0 -0,7 
 138 47,5 -3,9 1,4 1,8 
 139 -266,7 6,5 10,4 10,2 
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BJ 
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 140 25,4 -10,9 -7,7 -7,6 
 141 -114,8 -9,0 -3,7 -4,6 
 142 -86,3 -15,9 -12,1 -12,7 
 143 -192,4 3,0 6,5 6,3 
 144 179,1 -12,3 -5,1 -3,0 
 145 -173,9 -28,5 -21,5 -19,3 
 146 -55,0 -5,5 -2,2 -0,1 
 147 -68,1 0,2 2,9 3,6 
 148 -259,8 -24,7 -13,4 -9,0 
 149 -117,0 -6,5 -0,4 -1,2 
 150 -119,4 -2,6 4,2 5,9 
 151 -225,2 -0,6 1,3 1,6 
 152 59,2 -8,2 -4,8 -5,2 
 153 301,7 -26,5 -19,8 -19,4 
 154 -312,7 -7,3 -3,5 -0,8 
 155 -72,2 -8,9 -4,1 -0,3 
 156 -77,8 -6,6 -0,8 2,0 
 157 -240,7 -2,0 -0,6 -0,1 
 158 -164,1 -11,6 -6,9 -5,8 
 159 180,4 -13,8 -6,1 -7,1 
 160 127,8 -6,3 -1,1 -2,5 
 161 -79,4 6,6 11,2 10,2 
 162 -64,2 -1,2 -0,2 0,3 
 163 -42,5 -20,8 -15,5 -15,8 
 164 52,3 -4,9 -1,4 -1,8 
 165 -136,6 -9,1 -4,3 -2,4 
NBPRC 1 -31,8 3,0 1,1 1,4 
 2 -0,1 -2,4 -1,2 -1,5 
 3 37,3 0,0 0,7 0,6 
 4 -18,9 8,7 4,5 4,8 
 5 -48,3 7,1 3,2 2,8 
 6 -45,1 16,9 6,9 7,8 
 7 -24,4 2,1 -0,6 -0,8 
 8 40,4 -0,2 -1,6 -1,2 
 9 -14,6 3,5 -0,9 -1,1 
 10 18,8 1,0 -0,2 0,4 
 11 -30,8 10,6 0,8 0,4 
 12 17,6 -2,1 -1,1 -0,1 
O3ADD6 1 -1,9 0,9 -0,5 -0,4 
 2 7,7 -3,9 -6,4 -6,1 
 3 -63,8 -1,1 -3,2 -3,0 
 4 -1,9 0,7 -1,1 -0,9 
 5 3,4 -3,4 -6,3 -5,9 
 6 -57,2 1,9 -0,4 -0,1 
PA 1 167,8 0,6 0,9 0,8 
 2 193,4 5,2 5,7 5,5 
 3 209,7 6,7 7,2 7,1 
 4 219,7 8,0 8,5 8,4 
 5 211,9 -0,5 0,0 -0,1 
 6 171,6 -0,1 0,2 0,1 
 7 157,4 1,2 1,7 1,6 
 8 156,8 1,0 1,7 1,6 
 9 192,7 0,6 1,2 1,2 
 10 174,2 1,0 1,5 1,5 
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 number Eref.  
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BJ 
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 11 137,8 0,7 1,2 1,1 
 12 106,3 -1,4 -1,2 -1,3 
PCONF 1 0,1 -4,5 -0,9 -1,1 
 2 0,9 -2,2 -0,8 -0,8 
 3 1,2 -6,2 0,1 -0,1 
 4 0,8 -3,6 -0,7 -0,8 
 5 1,3 -5,7 0,0 -0,2 
 6 1,9 -2,0 -0,8 -0,8 
 7 2,4 -1,5 -0,5 -0,6 
 8 2,1 -5,7 -0,1 -0,4 
 9 2,5 -4,5 -0,7 -1,0 
 10 2,0 -3,8 -1,1 -1,3 
RG6 1 0,1 -0,1 0,0 -0,1 
 2 0,3 -0,5 -0,1 -0,1 
 3 0,4 -0,7 0,0 -0,1 
 4 0,6 -1,0 0,1 -0,1 
 5 0,7 -1,1 0,1 -0,1 
 6 0,8 -1,3 0,0 -0,2 
RSE43 1 -15,2 -2,1 -1,9 -1,9 
 2 1,9 -4,6 -4,1 -4,2 
 3 6,8 -0,9 -0,7 -0,7 
 4 7,0 -10,4 -9,9 -10,0 
 5 0,1 -1,5 -1,2 -1,3 
 6 1,4 -1,4 -1,2 -1,2 
 7 -3,2 -2,2 -1,9 -2,0 
 8 -1,3 -1,4 -1,2 -1,3 
 9 -1,8 -1,4 -1,2 -1,3 
 10 -17,5 -2,4 -2,2 -2,2 
 11 -10,0 -2,1 -2,0 -2,0 
 12 -8,6 -2,5 -2,3 -2,4 
 13 -6,3 -1,7 -1,5 -1,5 
 14 -6,3 -1,8 -1,6 -1,7 
 15 -6,6 -1,7 -1,6 -1,6 
 16 -6,4 -1,8 -1,6 -1,6 
 17 -3,0 -1,4 -1,1 -1,2 
 18 -3,9 -0,9 -0,8 -0,8 
 19 -12,0 -2,3 -2,1 -2,2 
 20 4,7 -0,8 -0,6 -0,7 
 21 -12,6 -2,6 -2,4 -2,4 
 22 -11,1 -2,2 -2,0 -2,1 
 23 -8,6 -3,0 -2,8 -2,9 
 24 -12,8 -2,8 -2,4 -2,5 
 25 -3,3 -2,0 -1,8 -1,9 
 26 -3,9 -1,2 -1,1 -1,1 
 27 -2,7 -1,8 -1,6 -1,7 
 28 -5,9 -1,7 -1,5 -1,6 
 29 -6,2 -2,1 -1,8 -1,9 
 30 -4,2 -1,4 -1,3 -1,3 
 31 0,7 -1,0 -0,7 -0,8 
 32 -10,8 -2,1 -1,9 -1,9 
 33 -8,4 -2,2 -1,9 -2,0 
 34 2,7 -1,1 -0,9 -1,0 
 35 -9,4 -1,9 -1,7 -1,8 
 36 0,0 -1,6 -1,2 -1,3 
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 37 -2,9 -2,1 -1,7 -1,8 
 38 -22,5 -5,2 -5,0 -5,1 
 39 -24,1 -4,8 -4,5 -4,6 
 40 -25,4 -5,4 -5,1 -5,2 
 41 -13,1 -3,1 -3,0 -3,0 
 42 -6,4 -3,9 -3,2 -3,4 
 43 -2,3 -1,4 -1,0 -1,1 
S22 1 3,2 -0,9 0,0 -0,1 
 2 5,0 -0,2 0,4 0,3 
 3 18,8 -1,3 1,2 0,8 
 4 16,1 -2,0 0,6 0,3 
 5 20,7 -2,7 0,7 0,4 
 6 17,0 -3,1 0,9 0,6 
 7 16,7 -3,8 0,5 0,2 
 8 0,5 -0,9 -0,1 -0,1 
 9 1,5 -2,0 0,0 -0,2 
 10 1,5 -2,2 0,0 -0,1 
 11 2,6 -6,3 0,4 0,2 
 12 4,2 -6,6 0,2 -0,1 
 13 9,7 -8,7 0,6 0,1 
 14 4,6 -9,3 0,2 -0,1 
 15 11,7 -12,8 0,2 -0,5 
 16 1,5 -0,8 0,2 0,1 
 17 3,3 -1,8 0,3 0,2 
 18 2,3 -2,1 0,1 0,0 
 19 4,6 -2,6 0,3 0,1 
 20 2,7 -3,6 0,1 0,0 
 21 5,6 -5,0 0,0 -0,2 
 22 7,1 -4,1 0,0 -0,2 
SCONF 1 0,8 0,1 -0,1 -0,1 
 2 2,6 -0,8 0,0 -0,1 
 3 3,4 -0,7 0,0 -0,2 
 4 4,9 -1,2 -0,4 -0,5 
 5 5,2 -1,3 -0,4 -0,5 
 6 4,5 -0,4 0,0 -0,1 
 7 4,7 -0,5 -0,1 -0,2 
 8 6,7 -1,9 -0,6 -0,8 
 9 6,8 -1,8 -0,6 -0,8 
 10 6,1 -1,1 -0,3 -0,5 
 11 6,1 -1,0 -0,2 -0,4 
 12 6,2 -0,8 -0,4 -0,4 
 13 6,8 -1,4 -0,5 -0,6 
 14 6,7 -1,3 -0,6 -0,7 
 15 0,3 0,0 -0,2 -0,1 
 16 5,9 2,2 -0,5 -0,1 
 17 5,3 1,1 -1,6 -1,2 
SIE11 1 57,4 19,3 19,3 19,3 
 2 35,3 6,6 8,1 7,8 
 3 37,3 12,2 13,2 13,0 
 4 35,3 -0,3 3,5 3,0 
 5 22,6 2,6 5,2 4,9 
 6 -1,0 11,1 11,5 11,9 
 7 1,1 0,0 0,6 0,5 
 8 9,5 -7,9 -6,9 -5,8 
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 9 10,5 2,0 3,5 3,5 
 10 69,6 1,4 3,0 3,5 
 11 94,4 20,7 21,1 21,3 
W4-08 1 607,0 1,9 5,6 5,2 
 2 411,0 -3,3 -2,2 -2,3 
 3 471,0 -7,7 -6,4 -6,5 
 4 713,1 -2,6 0,8 0,2 
 5 343,8 3,9 5,3 5,1 
 6 502,0 -1,3 1,3 1,3 
 7 482,3 4,0 6,3 5,9 
 8 474,6 4,2 6,4 6,0 
 9 582,3 0,5 3,3 2,7 
 10 258,8 -4,4 -3,7 -3,7 
 11 224,9 6,4 7,2 7,1 
 12 296,5 3,0 4,3 4,1 
 13 438,3 4,0 6,2 5,7 
 14 134,7 0,0 0,7 0,6 
 15 152,4 -0,5 0,6 0,4 
 16 431,0 -16,0 -14,4 -14,1 
 17 535,9 -5,7 0,2 1,3 
 18 290,6 -13,1 -2,6 3,3 
 19 260,6 -10,2 -8,6 -8,4 
 20 346,9 -15,3 -12,5 -12,4 
 21 335,8 -3,9 -2,0 -1,8 
 22 280,8 -5,3 -2,0 -1,4 
 23 208,8 -9,4 -6,6 -5,7 
 24 168,4 -9,6 -5,1 -3,5 
 25 234,4 -15,9 -7,1 -4,6 
 26 225,3 -3,2 -0,5 0,1 
 27 177,4 -7,1 -4,2 -3,8 
 28 312,7 -19,1 -13,3 -10,7 
 29 285,5 -3,9 -1,9 -1,8 
 30 128,1 -3,7 -2,2 -2,2 
 31 126,4 0,1 1,4 1,3 
 32 101,5 -5,7 -3,5 -3,3 
 33 109,5 0,1 0,2 0,2 
 34 107,2 0,5 0,7 0,6 
 35 141,6 -2,9 -2,8 -2,8 
 36 233,0 -2,9 -2,5 -2,6 
 37 84,2 0,9 1,2 1,2 
 38 190,7 1,3 1,8 1,7 
 39 307,9 1,8 2,6 2,5 
 40 420,4 0,0 1,2 1,0 
 41 266,2 -4,2 -3,1 -3,1 
 42 405,5 -3,3 -1,9 -2,0 
 43 298,0 2,1 2,8 2,7 
 44 147,0 -28,2 -27,4 -27,4 
 45 228,5 -0,6 -0,1 -0,2 
 46 259,7 -5,3 -4,8 -4,8 
 47 181,4 -3,0 -2,4 -2,4 
 48 152,8 1,3 1,6 1,6 
 49 120,8 1,9 2,2 2,2 
 50 53,1 1,7 1,9 1,9 
 51 39,0 -2,6 -2,5 -2,5 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 52 242,3 2,1 3,6 3,5 
 53 87,7 0,3 0,7 0,7 
 54 183,9 -2,1 -1,3 -1,3 
 55 107,5 -2,6 -2,2 -2,3 
 56 126,5 -0,3 0,3 0,4 
 57 65,5 0,2 0,8 0,8 
 58 62,8 -2,5 -2,1 -2,1 
 59 117,6 -2,6 -0,5 0,8 
 60 104,3 -1,5 0,2 1,0 
 61 59,8 -4,7 -3,5 -3,1 
 62 2,7 1,4 3,9 4,5 
 63 67,5 -7,6 -6,5 -6,1 
 64 85,0 -1,3 -1,0 -1,0 
 65 281,3 3,4 4,3 4,2 
 66 105,2 -13,8 -13,1 -13,0 
 67 182,5 -2,7 -2,3 -2,3 
 68 83,1 4,5 4,7 4,6 
 69 182,6 4,6 5,1 5,0 
 70 313,4 -1,3 -0,4 -0,4 
 71 158,7 -2,3 -1,8 -1,9 
 72 73,6 -0,8 -0,2 -0,1 
 73 213,2 -0,7 0,6 0,7 
 74 163,8 -4,8 -4,2 -4,0 
 75 122,6 -5,8 -3,9 -2,5 
 76 73,9 0,8 1,4 1,4 
 77 325,0 -1,3 0,7 0,6 
 78 193,1 -5,9 -5,1 -4,9 
 79 142,7 -1,7 -1,1 -1,0 
 80 172,2 -6,9 -5,7 -5,4 
 81 105,8 -31,9 -31,2 -31,1 
 82 132,7 0,5 0,9 0,8 
 83 309,1 -1,1 -0,4 -0,4 
 84 359,9 -1,1 0,5 0,4 
 85 446,1 0,4 2,3 2,1 
 86 564,1 -1,8 0,6 0,3 
 87 439,4 1,0 2,9 2,6 
 88 279,4 0,1 0,9 0,8 
 89 374,7 -2,1 -1,0 -1,1 
 90 390,1 -3,9 -2,8 -2,9 
 91 205,9 -0,9 -0,2 -0,3 
 92 227,9 3,0 4,0 3,9 
 93 270,9 3,1 4,3 4,1 
 94 147,4 -8,9 -8,1 -8,2 
 95 175,5 1,2 1,7 1,7 
 96 269,1 -3,3 -2,4 -2,6 
 97 93,8 -1,4 -0,9 -1,0 
 98 166,2 -4,0 -3,0 -3,0 
 99 165,1 -2,3 0,1 0,8 
WATER27 1 5,0 -0,2 0,4 0,3 
 2 15,8 -0,9 1,2 0,8 
 3 27,4 -0,5 2,8 2,2 
 4 35,9 -0,4 3,7 3,1 
 5 46,0 -3,3 4,2 3,1 
 6 45,8 -2,9 4,4 3,2 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 7 45,3 -1,4 4,6 3,7 
 8 44,3 -0,3 4,5 3,8 
 9 72,6 -4,3 7,2 5,6 
 10 72,6 -4,3 7,2 5,6 
 11 200,1 -10,3 18,3 14,8 
 12 212,6 -23,5 13,8 8,9 
 13 215,0 -24,1 11,8 7,2 
 14 217,9 -24,0 11,0 6,6 
 15 33,5 1,9 2,8 2,6 
 16 56,9 1,9 3,8 3,5 
 17 76,5 1,7 4,4 4,0 
 18 117,8 -1,4 6,9 5,8 
 19 114,9 0,4 6,6 5,8 
 20 26,6 4,7 5,4 5,2 
 21 48,4 5,6 7,1 6,8 
 22 67,6 5,4 8,1 7,6 
 23 84,8 2,8 7,9 7,0 
 24 84,8 3,6 9,5 8,4 
 25 100,7 1,6 9,7 8,3 
 26 115,7 0,9 11,0 9,4 
 27 28,5 -4,5 -3,1 -3,4 

 

 

 

Table 14: Reference energies2 of the GMTKN30 and deviations for the PBE0 functional, 
uncorrected and with two different corrections. The deviation ΔE is given for example 
by Eref.- EBJ. All values in kcal mol-1 

 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

ACONF 1 0,6 0,2 0,0 0,0 
 2 0,6 0,2 0,0 0,0 
 3 1,0 0,6 0,1 0,1 
 4 2,8 0,6 0,1 0,1 
 5 0,6 0,2 0,0 0,0 
 6 0,6 0,3 0,0 0,0 
 7 0,9 0,7 0,1 0,1 
 8 1,2 0,5 0,1 0,0 
 9 1,3 0,4 0,0 0,0 
 10 1,3 1,2 0,2 0,1 
 11 2,6 0,7 0,0 0,1 
 12 2,7 0,6 0,0 0,1 
 13 3,3 0,9 0,1 0,1 
 14 3,1 1,1 0,1 0,1 
 15 4,9 1,1 0,1 0,1 
ADIM6 1 1,3 -1,2 0,1 0,0 
 2 2,0 -1,9 0,1 0,0 
 3 2,8 -2,8 0,2 -0,1 
 4 3,7 -3,8 0,1 -0,1 
 5 4,6 -4,8 0,1 -0,3 
 6 5,6 -5,9 -0,1 -0,5 
AL2X 1 35,8 3,1 4,4 5,7 
 2 52,6 -4,7 -3,1 -1,8 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 3 31,4 -2,9 1,7 3,9 
 4 28,4 -3,2 2,4 5,3 
 5 37,8 -1,0 1,9 3,1 
 6 30,0 -1,7 2,6 4,1 
 7 21,4 -2,3 3,5 5,3 
ALK6 1 38,4 2,3 2,8 3,6 
 2 25,0 0,4 1,3 2,4 
 3 19,2 -1,4 -0,4 0,7 
 4 83,2 7,2 12,7 18,1 
 5 54,6 -1,0 5,5 12,6 
 6 47,1 -1,6 3,9 4,5 
BH76 1 18,1 -4,0 -4,3 -4,3 
 2 83,2 -14,2 -14,7 -14,8 
 3 42,2 -7,2 -7,3 -7,3 
 4 42,2 -7,2 -7,3 -7,3 
 5 18,0 -4,5 -4,7 -4,7 
 6 18,0 -4,5 -4,7 -4,7 
 7 30,4 -4,5 -4,7 -4,6 
 8 57,0 -6,8 -7,2 -7,2 
 9 2,3 -6,3 -6,4 -6,4 
 10 106,2 -8,3 -8,5 -8,5 
 11 7,4 -5,5 -6,0 -6,0 
 12 60,2 -6,9 -7,5 -7,5 
 13 -0,3 -4,0 -4,3 -4,3 
 14 -0,3 -4,0 -4,3 -4,3 
 15 13,4 -2,4 -2,4 -2,4 
 16 13,4 -2,4 -2,4 -2,4 
 17 3,1 -2,9 -3,8 -3,9 
 18 3,1 -2,9 -3,8 -3,9 
 19 13,6 -2,7 -2,8 -3,0 
 20 13,6 -2,7 -2,8 -3,0 
 21 -12,5 -4,6 -4,9 -4,9 
 22 20,1 -0,7 -1,6 -1,9 
 23 2,9 -1,9 -1,9 -1,9 
 24 29,6 -1,0 -1,3 -1,5 
 25 -2,8 -4,7 -5,3 -5,3 
 26 17,3 -2,7 -3,0 -3,0 
 27 11,0 -3,7 -3,8 -3,8 
 28 47,2 2,2 2,2 2,1 
 29 14,7 -6,1 -6,3 -6,4 
 30 10,7 0,9 0,8 0,8 
 31 3,2 -2,9 -3,2 -3,2 
 32 22,7 2,6 2,5 2,4 
 33 1,7 -1,0 -1,5 -1,5 
 34 41,8 2,4 2,2 2,2 
 35 6,9 -2,7 -4,0 -4,1 
 36 33,0 1,4 1,3 1,3 
 37 48,2 -1,8 -1,8 -1,8 
 38 33,1 -0,4 -0,4 -0,3 
 39 5,7 -2,8 -3,0 -3,0 
 40 8,7 -6,3 -6,7 -6,7 
 41 5,1 -4,8 -5,1 -5,1 
 42 21,2 -4,1 -4,3 -4,3 
 43 12,1 -5,1 -5,5 -5,5 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 44 15,3 -3,4 -3,7 -3,7 
 45 6,7 -4,6 -5,2 -5,2 
 46 19,6 -5,6 -6,2 -6,2 
 47 9,6 -3,9 -4,1 -4,1 
 48 9,6 -3,9 -4,1 -4,1 
 49 3,2 -5,1 -5,6 -5,6 
 50 12,7 -5,3 -5,9 -5,9 
 51 1,7 -3,8 -4,5 -4,6 
 52 7,9 -5,6 -6,4 -6,5 
 53 3,4 -4,2 -4,9 -4,9 
 54 19,9 -4,1 -5,0 -5,0 
 55 1,8 -6,2 -6,3 -6,3 
 56 33,4 -5,5 -5,6 -5,6 
 57 13,7 -5,7 -6,1 -6,1 
 58 8,1 -4,0 -4,4 -4,4 
 59 3,1 -2,6 -3,0 -3,1 
 60 23,2 -2,6 -3,3 -3,4 
 61 10,7 -3,7 -3,8 -3,8 
 62 13,1 -7,1 -7,3 -7,3 
 63 3,5 -2,3 -2,7 -2,7 
 64 17,3 -4,9 -5,4 -5,5 
 65 9,8 -7,1 -7,5 -7,6 
 66 10,4 -7,2 -7,6 -7,8 
 67 8,0 -2,8 -3,5 -3,5 
 68 22,4 -5,7 -6,4 -6,4 
 69 7,5 -0,4 -1,4 -1,4 
 70 18,3 -4,3 -5,1 -5,2 
 71 10,4 -3,0 -3,9 -3,9 
 72 17,4 -2,7 -3,7 -3,7 
 73 14,5 -4,5 -5,2 -5,2 
 74 17,8 -5,1 -5,9 -5,9 
 75 38,4 -2,7 -3,3 -3,4 
 76 38,4 -2,7 -3,3 -3,4 
BH76RC 1 -65,1 10,2 10,4 10,5 
 2 -26,6 2,4 2,5 2,6 
 3 -103,9 2,0 2,1 2,1 
 4 -52,7 1,4 1,4 1,5 
 5 -32,7 -3,8 -3,3 -3,1 
 6 -26,7 -0,8 -0,6 -0,4 
 7 -20,1 -2,0 -2,3 -2,3 
 8 -36,2 -5,8 -5,9 -6,0 
 9 4,0 -6,9 -7,1 -7,1 
 10 -19,5 -5,5 -5,6 -5,6 
 11 -40,0 -3,5 -3,7 -3,7 
 12 -26,1 -4,1 -5,3 -5,4 
 13 -15,1 1,4 1,4 1,4 
 14 -3,0 3,5 3,7 3,7 
 15 -16,1 -0,7 -0,8 -0,8 
 16 -3,2 -1,7 -1,8 -1,8 
 17 -12,9 1,0 1,0 1,0 
 18 -9,5 0,2 0,3 0,3 
 19 -6,2 1,8 1,8 1,9 
 20 -16,5 0,0 0,1 0,1 
 21 -31,6 -0,6 -0,6 -0,7 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 22 5,6 -1,8 -1,7 -1,7 
 23 -20,1 0,0 0,2 0,3 
 24 -2,4 3,5 3,5 3,5 
 25 -13,8 2,6 2,7 2,8 
 26 -0,6 0,1 0,2 0,2 
 27 -14,4 2,9 2,9 2,9 
 28 -10,8 3,9 3,8 3,8 
 29 -7,0 -0,3 -0,1 -0,2 
 30 -3,3 0,6 0,7 0,7 
BHPERI 1 35,3 1,6 1,3 1,3 
 2 30,9 -2,3 -3,4 -3,6 
 3 28,3 -2,3 -2,4 -2,4 
 4 39,6 -3,7 -4,3 -4,4 
 5 28,2 -3,8 -3,7 -3,6 
 6 35,6 -1,9 -3,1 -3,3 
 7 22,1 -2,0 -5,6 -5,9 
 8 18,3 -1,0 -4,8 -5,2 
 9 9,8 6,6 1,1 0,8 
 10 23,6 4,4 4,5 4,6 
 11 26,3 0,2 -1,6 -1,8 
 12 18,1 1,1 -0,9 -1,2 
 13 12,2 2,3 0,0 -0,2 
 14 11,1 1,9 -0,1 -0,3 
 15 5,3 1,8 -0,4 -0,6 
 16 4,0 1,8 -0,6 -0,8 
 17 11,5 0,6 -1,7 -2,0 
 18 4,0 1,2 -1,4 -1,6 
 19 -1,4 1,9 -0,8 -1,0 
 20 15,0 2,2 -1,6 -2,0 
 21 13,5 1,6 -2,8 -3,6 
 22 19,8 2,1 -1,1 -1,4 
 23 25,4 2,5 -1,0 -1,3 
 24 18,1 3,3 -1,0 -1,7 
 25 18,2 3,3 -1,0 -1,6 
 26 28,1 3,8 -0,3 -0,9 
BSR36 1 9,8 -5,4 -2,2 -2,0 
 2 9,7 -4,2 -1,8 -1,6 
 3 11,4 -5,9 -2,6 -2,4 
 4 9,0 -4,4 -1,8 -1,7 
 5 8,7 -3,1 -1,3 -1,2 
 6 10,9 -4,0 -1,7 -1,6 
 7 13,1 -6,2 -2,6 -2,4 
 8 11,9 -5,0 -2,1 -2,0 
 9 13,5 -6,9 -3,0 -2,8 
 10 11,4 -6,6 -2,7 -2,4 
 11 13,0 -8,3 -3,6 -3,3 
 12 12,8 -7,6 -3,1 -2,9 
 13 11,2 -5,3 -2,2 -2,0 
 14 10,2 -5,6 -2,2 -2,0 
 15 15,1 -11,7 -5,2 -4,7 
 16 2,4 -2,4 -1,7 -1,5 
 17 10,7 -3,7 -1,9 -1,6 
 18 6,4 -3,8 -2,2 -2,0 
 19 14,9 -5,4 -2,6 -2,2 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 20 10,7 -6,6 -3,5 -3,1 
 21 10,1 -5,2 -2,8 -2,5 
 22 9,1 -6,1 -3,1 -2,8 
 23 10,5 -5,5 -2,8 -2,5 
 24 9,8 -5,2 -2,8 -2,5 
 25 19,3 -10,7 -5,2 -4,6 
 26 9,7 -11,0 -4,6 -4,1 
 27 15,2 -9,6 -4,6 -4,1 
 28 26,1 -9,7 -4,6 -4,0 
 29 23,5 -10,4 -4,7 -4,1 
 30 28,0 -12,5 -5,5 -4,9 
 31 25,4 -10,1 -4,5 -4,0 
 32 27,6 -11,3 -6,0 -5,1 
 33 39,6 -16,4 -8,2 -7,1 
 34 32,4 -17,2 -8,3 -7,2 
 35 51,4 -21,3 -10,0 -8,8 
 36 47,1 -19,3 -9,9 -8,5 
CYCONF 1 1,5 -0,3 0,0 0,0 
 2 1,6 1,0 1,1 1,1 
 3 1,9 0,8 1,0 1,0 
 4 1,8 0,4 0,9 1,0 
 5 2,1 -0,1 0,1 0,1 
 6 1,9 0,9 1,1 1,1 
 7 2,2 -0,4 0,0 0,1 
 8 2,4 -0,3 0,0 0,1 
 9 2,6 0,8 1,1 1,2 
 10 2,7 0,9 1,1 1,1 
DARC 1 -43,8 -5,1 -8,0 -8,3 
 2 -59,3 -8,6 -11,1 -11,5 
 3 -30,0 -0,6 -3,8 -4,2 
 4 -33,1 -3,6 -6,5 -7,0 
 5 -36,5 -1,7 -5,5 -5,9 
 6 -48,2 -4,4 -7,8 -8,4 
 7 -14,4 4,1 -0,8 -1,3 
 8 -16,2 3,7 -0,8 -1,2 
 9 -17,2 4,1 -1,0 -1,4 
 10 -19,2 3,7 -0,9 -1,3 
 11 -31,6 2,7 -2,7 -3,1 
 12 -32,1 2,4 -2,7 -3,1 
 13 -34,1 2,7 -2,8 -3,3 
 14 -34,4 2,3 -2,9 -3,3 
DC9 1 -1,0 1,0 1,0 1,0 
 2 -13,3 9,1 13,1 14,2 
 3 -14,3 7,2 7,3 7,3 
 4 -19,2 10,4 1,5 1,3 
 5 -19,5 -11,1 -12,6 -13,1 
 6 -26,9 23,4 22,9 23,0 
 7 -38,1 -1,9 -3,8 -4,0 
 8 -88,4 -24,7 -26,7 -28,6 
 9 -101,0 3,9 -6,4 -10,6 
G21EA 1 29,2 3,4 3,4 3,4 
 2 33,7 -1,9 -1,9 -1,9 
 3 78,4 -3,9 -3,9 -3,9 
 4 32,1 1,5 1,5 1,5 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 5 17,3 0,8 0,8 0,8 
 6 48,0 -0,4 -0,4 -0,4 
 7 83,5 -1,3 -1,3 -1,3 
 8 27,9 3,9 3,9 3,9 
 9 13,4 -1,9 -1,9 -1,9 
 10 1,2 -3,9 -3,9 -3,9 
 11 8,3 -2,6 -2,6 -2,6 
 12 16,8 -4,2 -4,2 -4,2 
 13 41,7 -4,8 -4,8 -4,8 
 14 29,3 2,0 2,0 2,0 
 15 25,1 3,2 3,2 3,2 
 16 31,4 -2,4 -2,4 -2,4 
 17 23,5 -1,3 -1,3 -1,3 
 18 28,8 -2,3 -2,3 -2,3 
 19 54,2 -2,8 -2,8 -2,8 
 20 9,5 -4,6 -4,6 -4,6 
 21 -0,2 3,9 3,9 3,9 
 22 89,5 0,2 0,2 0,2 
 23 24,9 3,6 3,6 3,6 
 24 38,0 -2,3 -2,3 -2,3 
 25 54,7 3,7 3,6 3,5 
G21IP 1 314,9 -0,3 -0,3 -0,3 
 2 123,3 5,1 5,1 5,1 
 3 214,9 -8,0 -8,0 -8,0 
 4 190,4 9,0 9,0 9,0 
 5 259,6 5,9 5,9 5,9 
 6 335,3 3,7 3,7 3,7 
 7 313,8 5,3 5,3 5,3 
 8 401,7 0,4 0,4 0,4 
 9 118,5 3,5 3,5 3,5 
 10 176,3 -2,4 -2,4 -2,4 
 11 138,0 2,6 2,6 2,6 
 12 188,0 1,5 1,5 1,5 
 13 241,9 0,9 0,9 0,9 
 14 239,0 0,9 0,9 0,9 
 15 299,1 -0,4 -0,4 -0,4 
 16 296,3 -6,5 -6,5 -6,5 
 17 235,7 -3,6 -3,6 -3,6 
 18 300,9 0,2 0,2 0,2 
 19 292,6 -4,8 -4,8 -4,8 
 20 371,3 -4,3 -4,3 -4,3 
 21 255,4 -4,7 -4,8 -4,9 
 22 234,1 2,9 2,9 2,9 
 23 226,4 4,3 4,3 4,3 
 24 227,8 -3,7 -3,7 -3,7 
 25 239,3 -0,6 -0,6 -0,6 
 26 294,5 -2,3 -2,3 -2,3 
 27 264,6 -6,7 -6,7 -6,7 
 28 243,7 -6,7 -6,7 -6,7 
 29 323,0 -0,9 -0,9 -0,9 
 30 359,4 3,3 3,3 3,3 
 31 277,7 7,2 7,2 7,2 
 32 242,9 4,8 4,8 4,8 
 33 215,7 4,8 4,8 4,8 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 34 265,1 -4,5 -4,5 -4,5 
 35 291,7 -4,2 -4,2 -4,2 
 36 261,2 -1,4 -1,4 -1,4 
G2RC 1 -1,0 -0,8 0,6 0,9 
 2 -2,0 -2,4 -2,8 -2,8 
 3 -2,6 7,5 8,3 8,5 
 4 -3,9 0,3 1,3 2,3 
 5 -7,0 -6,7 -6,9 -6,9 
 6 -10,0 -1,4 -1,0 -0,7 
 7 -20,1 -7,2 -8,2 -8,3 
 8 -25,4 -8,9 -9,4 -9,5 
 9 -26,4 -1,2 -1,0 -0,6 
 10 -26,9 -2,5 -2,5 -3,2 
 11 -26,3 13,3 13,7 14,7 
 12 -29,2 -3,6 -3,9 -3,9 
 13 -32,7 -8,6 -10,1 -10,4 
 14 -33,9 -12,3 -12,9 -13,0 
 15 -38,9 -12,4 -12,8 -12,8 
 16 -47,1 0,3 -0,3 -0,1 
 17 -48,4 -6,6 -7,1 -7,1 
 18 -60,5 -7,2 -7,1 -6,9 
 19 -64,8 -10,9 -11,3 -11,3 
 20 -68,7 2,8 2,9 2,9 
 21 -80,7 8,9 9,1 9,2 
 22 -109,1 -10,3 -11,3 -11,4 
 23 -134,3 0,1 0,1 0,1 
 24 -151,6 -21,0 -24,8 -25,7 
 25 -212,7 4,6 4,8 5,2 
HEAVY28 1 1,3 -1,2 0,1 0,3 
 2 2,4 -0,4 0,4 0,6 
 3 1,4 -1,0 0,1 0,3 
 4 0,9 -0,7 0,0 0,2 
 5 1,2 -0,9 0,0 0,2 
 6 1,4 -0,9 0,1 0,7 
 7 0,7 -0,3 0,2 0,2 
 8 1,3 -1,4 0,1 0,3 
 9 0,7 -0,7 0,1 0,1 
 10 0,4 -0,3 0,0 -0,1 
 11 0,8 -0,8 0,0 0,0 
 12 1,0 -1,0 -0,1 0,0 
 13 1,3 -1,3 -0,1 0,2 
 14 0,7 -0,7 0,2 0,1 
 15 1,3 -1,2 0,3 0,5 
 16 1,7 -0,2 0,4 0,5 
 17 1,1 -0,4 0,4 0,4 
 18 2,2 -0,2 0,6 0,8 
 19 2,1 -0,2 0,7 0,8 
 20 1,6 -0,4 0,7 0,7 
 21 2,8 -0,3 0,7 0,8 
 22 0,6 -0,7 0,2 0,1 
 23 0,7 -0,3 0,1 0,1 
 24 0,5 -0,6 0,1 0,1 
 25 1,2 -0,7 0,2 0,3 
 26 1,2 -0,8 0,1 0,3 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 27 0,8 -0,6 0,3 0,2 
 28 3,3 -0,2 0,8 1,0 
IDISP 1 -9,0 14,7 0,6 0,5 
 2 -58,5 -13,2 -3,9 -3,5 
 3 -1,9 6,9 3,2 2,9 
 4 8,2 12,4 4,8 4,4 
 5 -3,1 -3,2 -0,4 -0,6 
 6 0,4 -13,1 -2,3 -2,8 
ISO34 1 1,6 -3,2 -3,3 -3,3 
 2 21,9 -2,8 -2,9 -2,9 
 3 7,2 -3,4 -3,3 -3,2 
 4 1,0 0,1 0,0 0,0 
 5 0,9 -0,4 -0,1 -0,1 
 6 2,6 0,8 0,6 0,6 
 7 11,2 -2,6 -2,6 -2,7 
 8 22,9 -1,4 -0,9 -0,8 
 9 6,9 1,2 1,1 1,1 
 10 3,6 -2,0 -1,0 -0,9 
 11 1,9 -7,0 -3,4 -3,1 
 12 47,0 2,6 2,1 2,0 
 13 36,0 3,9 3,3 3,4 
 14 24,2 0,0 -0,1 -0,1 
 15 7,3 0,6 0,7 0,7 
 16 10,8 -4,0 -4,0 -4,0 
 17 27,0 -0,1 0,3 0,3 
 18 11,2 0,2 0,3 0,3 
 19 4,6 -0,2 -0,2 -0,2 
 20 20,2 -2,0 -2,1 -2,1 
 21 0,9 0,2 0,1 0,1 
 22 3,2 1,5 1,7 1,8 
 23 5,3 0,0 0,1 0,2 
 24 12,5 -0,5 -0,4 -0,4 
 25 26,5 -2,4 -2,2 -2,2 
 26 18,2 -0,4 -0,4 -0,3 
 27 64,2 0,8 1,2 1,3 
 28 31,2 -1,6 -1,5 -1,5 
 29 11,9 2,9 3,0 3,1 
 30 9,5 0,6 0,4 0,4 
 31 14,1 3,2 3,8 4,0 
 32 7,1 1,5 1,7 1,8 
 33 5,6 5,7 4,9 4,8 
 34 7,3 0,8 0,9 1,0 
ISOL22 1 40,6 -7,5 -0,9 -0,5 
 2 11,7 -0,2 -0,3 -0,2 
 3 34,9 1,0 3,0 3,5 
 4 25,9 5,2 4,8 4,9 
 5 18,8 -4.3 -0.9 -0.8 
 6 18,3 14,1 7,6 7,6 
 7 22,3 -3,7 -2,0 -1,8 
 8 7,9 -2,0 -1,0 -0,8 
 9 38,1 -2,8 -2,6 -2,6 
 10 1,0 -1,0 -1,0 -1,1 
 11 35,1 -3,6 -2,9 -2,7 
 12 5,2 0,5 1,5 1,6 



100 
 

 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 13 3,9 -3,4 -2,1 -1,9 
 14 22,6 3,1 2,5 2,8 
 15 11,1 -0,4 0,4 0,5 
 16 26,1 -12,1 -10,2 -10,1 
 17 17,0 -1,4 -1,3 -1,1 
 18 4,5 1,1 0,5 0,6 
 19 13,4 -5,1 -3,0 -2,5 
 20 0,5 -9,0 -5,0 -4,9 
 21 27,6 -7,6 -6,2 -6,1 
 22 16,1 -2,2 -0,9 -1,0 
MB08-165 1 129,0 -7,1 -6,1 -6,2 
 2 10,2 22,1 24,6 23,9 
 3 -64,5 11,9 15,7 18,4 
 4 64,2 4,2 7,8 8,4 
 5 103,3 11,0 13,1 13,6 
 6 94,9 9,4 13,2 15,9 
 7 -83,8 5,3 6,0 5,9 
 8 -87,9 -4,4 -3,5 -2,8 
 9 101,9 14,0 17,3 19,1 
 10 73,4 -10,1 -8,6 -8,0 
 11 -69,9 17,4 19,2 19,3 
 12 6,3 5,4 6,0 6,0 
 13 -7,7 12,2 14,2 14,3 
 14 212,8 1,8 4,8 6,4 
 15 167,8 -5,2 -3,2 -3,0 
 16 70,7 2,9 4,0 4,5 
 17 93,8 -4,1 -0,2 1,4 
 18 -2,1 0,6 1,8 3,0 
 19 79,8 16,2 20,7 23,5 
 20 315,1 -0,6 1,8 2,9 
 21 145,4 -13,7 -10,1 -8,1 
 22 82,0 10,1 12,6 12,1 
 23 33,4 0,3 1,8 3,1 
 24 166,6 6,7 10,9 12,6 
 25 -34,8 13,5 15,6 15,2 
 26 -53,9 7,5 9,0 9,2 
 27 -64,3 -4,1 -3,5 -3,0 
 28 228,3 9,5 11,4 11,6 
 29 141,5 -10,2 -7,5 -6,0 
 30 -5,2 22,3 24,1 24,4 
 31 199,4 -2,7 -1,6 -1,6 
 32 346,8 -23,0 -15,9 -7,5 
 33 246,8 -3,6 -2,3 -2,7 
 34 -9,7 6,2 8,1 8,9 
 35 -4,9 -4,6 -3,0 -1,3 
 36 -34,4 -2,9 0,1 3,3 
 37 -199,4 -7,9 -5,0 -2,5 
 38 41,7 12,7 15,3 16,2 
 39 25,5 10,9 15,4 16,7 
 40 145,0 12,5 19,8 23,9 
 41 273,1 7,6 12,2 14,1 
 42 316,1 -1,1 1,2 2,3 
 43 31,8 -9,9 -4,9 -2,2 
 44 3,8 0,5 1,3 1,4 



101 
 

 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 45 65,5 0,9 2,2 3,0 
 46 36,6 2,7 5,3 8,3 
 47 49,5 13,7 16,9 17,6 
 48 96,3 -15,5 -13,1 -12,7 
 49 93,5 1,0 4,6 5,1 
 50 62,6 -1,5 1,2 2,0 
 51 88,3 5,2 7,8 8,6 
 52 -12,7 -4,6 -2,4 -1,6 
 53 48,0 -10,0 -9,1 -8,7 
 54 16,9 13,4 17,7 19,0 
 55 433,7 -17,8 -12,9 -10,5 
 56 248,5 -6,3 -4,1 -3,5 
 57 65,3 1,1 2,2 3,0 
 58 13,2 10,9 12,6 13,0 
 59 49,8 -1,1 0,2 -0,3 
 60 282,1 12,5 15,0 15,2 
 61 96,9 -1,1 1,9 2,3 
 62 2,2 0,3 1,2 1,3 
 63 331,1 -11,3 -6,2 -2,9 
 64 -45,4 3,2 5,7 7,1 
 65 185,4 -14,3 -11,9 -11,2 
 66 7,9 14,3 17,6 18,6 
 67 133,7 6,1 8,8 10,5 
 68 103,7 11,5 13,1 13,2 
 69 201,2 13,8 15,6 15,5 
 70 62,6 0,7 2,7 3,3 
 71 95,3 -15,0 -13,3 -12,9 
 72 148,9 -22,5 -19,8 -16,6 
 73 -37,5 1,9 3,1 3,7 
 74 17,4 2,2 4,9 7,8 
 75 32,6 7,1 8,9 9,2 
 76 65,5 2,9 4,0 4,5 
 77 91,6 18,9 21,2 21,6 
 78 225,2 -10,9 -7,7 -6,0 
 79 139,5 -0,6 0,6 0,5 
 80 37,2 0,0 1,7 2,9 
 81 86,8 8,2 11,1 11,9 
 82 -120,4 2,4 4,2 4,5 
 83 -169,0 -11,8 -10,0 -8,4 
 84 -18,3 -0,7 -0,1 0,0 
 85 -117,7 -26,6 -26,6 -26,6 
 86 6,4 5,3 6,0 6,0 
 87 -54,5 -4,0 -2,1 0,6 
 88 -394,9 -7,0 -3,8 -2,5 
 89 -200,2 1,1 3,3 4,3 
 90 -109,0 4,8 5,5 5,4 
 91 37,7 -9,1 -7,3 -6,8 
 92 -7,8 -1,5 -0,6 -0,1 
 93 17,4 16,0 19,7 20,7 
 94 44,6 -6,0 -3,8 -3,8 
 95 -341,8 -17,7 -13,4 -10,5 
 96 -87,7 4,5 7,1 7,7 
 97 -131,5 -1,2 1,5 2,0 
 98 181,6 -8,8 -6,7 -7,3 



102 
 

 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 99 67,9 -6,5 -5,4 -5,4 
 100 -98,9 0,1 0,6 0,9 
 101 20,5 -1,6 -0,4 -0,5 
 102 -10,5 0,4 3,0 4,1 
 103 -171,7 5,9 8,0 8,5 
 104 -207,9 -7,3 -4,2 -1,1 
 105 -107,3 6,0 7,8 8,2 
 106 -100,9 2,1 4,9 5,7 
 107 -124,8 31,5 33,7 34,0 
 108 -126,0 13,2 19,0 21,1 
 109 -8,5 12,9 14,0 13,9 
 110 -187,0 -11,6 -10,5 -9,5 
 111 -362,4 5,0 6,5 7,3 
 112 -359,8 -20,1 -16,4 -14,9 
 113 45,5 -19,0 -15,3 -11,7 
 114 -146,9 13,6 16,6 17,8 
 115 -67,9 6,8 8,3 8,5 
 116 275,2 -6,3 -2,4 -0,4 
 117 -25,5 -7,1 -6,4 -6,2 
 118 52,6 -14,2 -13,1 -12,7 
 119 241,4 4,1 5,8 5,0 
 120 45,2 5,9 9,1 10,2 
 121 -59,4 -6,3 -5,4 -4,7 
 122 192,9 -23,0 -18,8 -15,9 
 123 -125,6 18,3 20,3 20,4 
 124 -311,4 -5,9 -2,4 0,8 
 125 62,6 -13,6 -8,7 -6,5 
 126 60,0 -4,9 -3,2 -2,7 
 127 -64,1 -4,2 -3,6 -3,1 
 128 -62,2 -5,9 -2,4 -0,8 
 129 -570,6 -38,2 -36,4 -35,0 
 130 -192,1 -8,6 -4,4 -0,9 
 131 -96,0 -2,3 0,3 0,8 
 132 -37,9 -8,7 -8,1 -7,4 
 133 107,6 17,1 19,8 19,3 
 134 -81,9 4,0 5,7 6,7 
 135 39,5 25,2 30,4 31,0 
 136 49,2 -10,3 -9,1 -8,8 
 137 -6,3 -1,2 -0,4 0,0 
 138 47,5 6,5 9,1 10,2 
 139 -266,7 -2,1 0,0 0,3 
 140 25,4 -11,8 -10,0 -9,6 
 141 -114,8 5,5 8,2 8,4 
 142 -86,3 -23,0 -20,8 -21,0 
 143 -192,4 3,3 5,1 5,4 
 144 179,1 4,0 7,9 10,0 
 145 -173,9 1,8 5,1 7,7 
 146 -55,0 -6,9 -5,3 -3,4 
 147 -68,1 -5,2 -3,8 -3,1 
 148 -259,8 -18,8 -13,4 -8,6 
 149 -117,0 9,3 12,4 12,8 
 150 -119,4 0,2 3,4 5,7 
 151 -225,2 -0,9 0,2 0,6 
 152 59,2 -3,7 -1,8 -1,7 



103 
 

 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 153 301,7 -18,4 -14,7 -13,8 
 154 -312,7 -15,3 -13,5 -11,1 
 155 -72,2 -8,6 -6,4 -3,0 
 156 -77,8 1,3 4,4 6,8 
 157 -240,7 -7,2 -6,5 -6,0 
 158 -164,1 -19,4 -17,0 -15,6 
 159 180,4 -3,3 0,7 1,1 
 160 127,8 6,7 9,6 9,1 
 161 -79,4 19,5 22,1 21,8 
 162 -64,2 -4,2 -3,6 -3,2 
 163 -42,5 -11,8 -9,2 -8,6 
 164 52,3 -0,9 1,0 1,1 
 165 -136,6 -21,2 -18,8 -16,9 
NBPRC 1 -31,8 -2,8 -3,8 -3,9 
 2 -0,1 2,9 3,5 3,5 
 3 37,3 5,0 5,4 5,4 
 4 -18,9 -1,8 -4,0 -4,3 
 5 -48,3 4,9 2,9 2,1 
 6 -45,1 -0,2 -5,5 -6,1 
 7 -24,4 -5,1 -6,5 -7,0 
 8 40,4 -2,1 -2,8 -2,7 
 9 -14,6 -1,1 -3,5 -4,1 
 10 18,8 1,0 0,3 0,6 
 11 -30,8 3,0 -2,4 -3,6 
 12 17,6 -1,2 -0,8 0,1 
O3ADD6 1 -1,9 0,4 -0,4 -0,4 
 2 7,7 -6,0 -7,3 -7,5 
 3 -63,8 -9,8 -10,9 -11,1 
 4 -1,9 0,2 -0,8 -0,8 
 5 3,4 -4,9 -6,4 -6,6 
 6 -57,2 -7,1 -8,2 -8,4 
PA 1 167,8 2,9 3,0 3,0 
 2 193,4 4,9 5,1 5,1 
 3 209,7 6,1 6,3 6,3 
 4 219,7 7,2 7,5 7,5 
 5 211,9 1,3 1,5 1,5 
 6 171,6 1,8 1,9 1,9 
 7 157,4 3,6 3,8 3,8 
 8 156,8 0,3 0,7 0,7 
 9 192,7 0,4 0,7 0,8 
 10 174,2 1,4 1,7 1,7 
 11 137,8 1,6 1,8 1,9 
 12 106,3 0,6 0,7 0,7 
PCONF 1 0,1 -4,0 -1,7 -1,7 
 2 0,9 -2,7 -1,8 -1,8 
 3 1,2 -4,5 -0,4 -0,5 
 4 0,8 -3,2 -1,4 -1,4 
 5 1,3 -4,2 -0,6 -0,7 
 6 1,9 -2,5 -1,7 -1,7 
 7 2,4 -1,3 -0,7 -0,7 
 8 2,1 -4,3 -0,7 -0,9 
 9 2,5 -3,6 -1,3 -1,3 
 10 2,0 -3,1 -1,5 -1,5 
RG6 1 0,1 0,0 0,0 0,0 



104 
 

 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 2 0,3 -0,2 0,0 0,0 
 3 0,4 -0,4 0,0 0,0 
 4 0,6 -0,6 0,1 0,0 
 5 0,7 -0,6 0,0 0,0 
 6 0,8 -0,8 0,0 0,0 
RSE43 1 -15,2 -1,2 -1,1 -1,1 
 2 1,9 -4,0 -3,7 -3,7 
 3 6,8 -1,5 -1,4 -1,4 
 4 7,0 -9,5 -9,2 -9,3 
 5 0,1 -1,2 -1,0 -1,1 
 6 1,4 -1,1 -1,0 -1,0 
 7 -3,2 -1,1 -1,0 -1,0 
 8 -1,3 -1,1 -1,0 -1,0 
 9 -1,8 -1,4 -1,3 -1,3 
 10 -17,5 -1,8 -1,7 -1,8 
 11 -10,0 -1,4 -1,3 -1,3 
 12 -8,6 -1,7 -1,6 -1,7 
 13 -6,3 -1,1 -1,0 -1,0 
 14 -6,3 -1,2 -1,1 -1,1 
 15 -6,6 -1,2 -1,0 -1,1 
 16 -6,4 -1,2 -1,1 -1,1 
 17 -3,0 -1,2 -1,0 -1,1 
 18 -3,9 -1,2 -1,2 -1,2 
 19 -12,0 -1,9 -1,9 -1,9 
 20 4,7 -1,1 -1,0 -1,1 
 21 -12,6 -2,0 -1,9 -1,9 
 22 -11,1 -1,7 -1,6 -1,6 
 23 -8,6 -2,4 -2,3 -2,3 
 24 -12,8 -2,0 -1,8 -1,8 
 25 -3,3 -1,6 -1,5 -1,5 
 26 -3,9 -1,4 -1,3 -1,4 
 27 -2,7 -1,7 -1,6 -1,6 
 28 -5,9 -1,6 -1,5 -1,6 
 29 -6,2 -1,9 -1,8 -1,8 
 30 -4,2 -1,6 -1,6 -1,6 
 31 0,7 -0,6 -0,5 -0,5 
 32 -10,8 -1,8 -1,6 -1,7 
 33 -8,4 -1,9 -1,7 -1,7 
 34 2,7 -1,3 -1,1 -1,1 
 35 -9,4 -1,7 -1,6 -1,6 
 36 0,0 -1,3 -1,1 -1,1 
 37 -2,9 -1,8 -1,6 -1,6 
 38 -22,5 -4,6 -4,4 -4,5 
 39 -24,1 -4,1 -3,8 -3,9 
 40 -25,4 -4,5 -4,3 -4,3 
 41 -13,1 -2,4 -2,3 -2,3 
 42 -6,4 -3,7 -3,3 -3,4 
 43 -2,3 -1,1 -0,9 -0,9 
S22 1 3,2 -0,3 0,2 0,2 
 2 5,0 0,1 0,5 0,5 
 3 18,8 0,4 1,7 1,8 
 4 16,1 -0,6 0,9 0,9 
 5 20,7 -1,3 0,8 0,7 
 6 17,0 -1,4 1,1 1,0 



105 
 

 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 7 16,7 -2,1 0,7 0,6 
 8 0,5 -0,5 0,1 0,0 
 9 1,5 -1,1 0,1 0,0 
 10 1,5 -1,3 0,1 0,1 
 11 2,6 -4,3 0,2 -0,1 
 12 4,2 -4,7 -0,3 -0,4 
 13 9,7 -6,3 -0,3 -0,5 
 14 4,6 -6,6 -0,3 -0,6 
 15 11,7 -9,3 -1,0 -1,2 
 16 1,5 -0,3 0,4 0,4 
 17 3,3 -0,8 0,5 0,4 
 18 2,3 -1,2 0,3 0,2 
 19 4,6 -1,2 0,5 0,5 
 20 2,7 -2,3 0,2 0,1 
 21 5,6 -3,2 0,2 0,0 
 22 7,1 -2,7 0,0 -0,2 
SCONF 1 0,8 0,0 -0,1 -0,1 
 2 2,6 -0,3 0,1 0,1 
 3 3,4 -0,3 0,1 0,1 
 4 4,9 -0,6 -0,2 -0,2 
 5 5,2 -0,7 -0,2 -0,2 
 6 4,5 0,0 0,1 0,2 
 7 4,7 -0,1 0,0 0,1 
 8 6,7 -1,1 -0,5 -0,4 
 9 6,8 -1,0 -0,4 -0,3 
 10 6,1 -0,6 -0,2 -0,2 
 11 6,1 -0,5 -0,1 -0,1 
 12 6,2 -0,1 0,1 0,1 
 13 6,8 -0,9 -0,4 -0,4 
 14 6,7 -0,9 -0,6 -0,5 
 15 0,3 0,0 -0,1 -0,1 
 16 5,9 1,3 -0,2 -0,2 
 17 5,3 0,4 -1,1 -1,1 
SIE11 1 57,4 12,5 12,6 12,6 
 2 35,3 6,3 7,1 7,1 
 3 37,3 11,0 11,5 11,5 
 4 35,3 3,8 5,8 5,9 
 5 22,6 7,7 9,1 9,2 
 6 -1,0 11,5 11,6 12,0 
 7 1,1 0,0 0,4 0,4 
 8 9,5 -4,1 -3,7 -2,8 
 9 10,5 3,1 3,9 4,0 
 10 69,6 5,0 5,8 6,4 
 11 94,4 13,3 13,5 13,7 
W4-08 1 607,0 0,7 2,5 2,8 
 2 411,0 -3,4 -2,9 -2,7 
 3 471,0 -4,5 -3,9 -3,8 
 4 713,1 -1,0 0,7 0,8 
 5 343,8 3,2 3,9 4,0 
 6 502,0 2,9 4,1 4,5 
 7 482,3 3,6 4,7 4,8 
 8 474,6 3,4 4,5 4,6 
 9 582,3 -1,0 0,4 0,5 
 10 258,8 -0,5 -0,2 -0,1 



106 
 

 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 11 224,9 3,2 3,6 3,7 
 12 296,5 -1,0 -0,4 -0,3 
 13 438,3 -0,3 0,7 0,8 
 14 134,7 -1,0 -0,7 -0,6 
 15 152,4 -2,5 -1,9 -1,9 
 16 431,0 -18,7 -17,9 -17,4 
 17 535,9 -12,6 -9,7 -8,0 
 18 290,6 3,2 7,9 13,9 
 19 260,6 -7,1 -6,3 -6,0 
 20 346,9 -6,6 -5,3 -4,8 
 21 335,8 2,7 3,6 4,1 
 22 280,8 3,1 4,6 5,6 
 23 208,8 -4,1 -2,8 -1,7 
 24 168,4 -1,9 0,2 2,1 
 25 234,4 -3,3 0,8 4,1 
 26 225,3 2,4 3,6 4,5 
 27 177,4 2,9 4,2 5,0 
 28 312,7 -7,0 -4,3 -1,6 
 29 285,5 2,1 3,0 3,4 
 30 128,1 2,2 2,9 3,2 
 31 126,4 1,4 2,0 2,2 
 32 101,5 -1,6 -0,5 0,0 
 33 109,5 -5,7 -5,6 -5,6 
 34 107,2 -1,7 -1,6 -1,6 
 35 141,6 -5,0 -4,9 -4,9 
 36 233,0 -6,2 -6,0 -6,0 
 37 84,2 -1,4 -1,2 -1,2 
 38 190,7 3,0 3,2 3,3 
 39 307,9 0,6 1,0 1,0 
 40 420,4 -2,6 -2,1 -2,0 
 41 266,2 0,5 1,0 1,2 
 42 405,5 -1,2 -0,5 -0,3 
 43 298,0 -3,1 -2,7 -2,7 
 44 147,0 -26,5 -26,1 -26,0 
 45 228,5 -3,4 -3,2 -3,2 
 46 259,7 -4,3 -4,0 -4,0 
 47 181,4 -2,7 -2,4 -2,3 
 48 152,8 0,5 0,7 0,7 
 49 120,8 3,2 3,3 3,4 
 50 53,1 0,9 1,0 1,0 
 51 39,0 -4,4 -4,3 -4,3 
 52 242,3 -4,7 -4,0 -3,8 
 53 87,7 -1,0 -0,8 -0,7 
 54 183,9 -3,9 -3,5 -3,4 
 55 107,5 -2,5 -2,4 -2,3 
 56 126,5 0,6 1,0 1,1 
 57 65,5 1,8 2,1 2,2 
 58 62,8 -1,7 -1,5 -1,4 
 59 117,6 -6,1 -5,2 -3,9 
 60 104,3 2,3 3,0 3,9 
 61 59,8 -0,8 -0,2 0,3 
 62 2,7 3,8 5,0 5,8 
 63 67,5 -1,6 -1,1 -0,6 
 64 85,0 -4,5 -4,3 -4,3 



107 
 

 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 65 281,3 -2,1 -1,7 -1,6 
 66 105,2 -16,8 -16,4 -16,3 
 67 182,5 -2,9 -2,7 -2,6 
 68 83,1 2,0 2,1 2,1 
 69 182,6 0,3 0,6 0,6 
 70 313,4 -2,4 -1,9 -1,8 
 71 158,7 -4,9 -4,7 -4,6 
 72 73,6 -4,7 -4,4 -4,2 
 73 213,2 -7,9 -7,3 -7,0 
 74 163,8 -7,3 -7,0 -6,8 
 75 122,6 -3,7 -2,9 -1,6 
 76 73,9 -2,5 -2,3 -2,2 
 77 325,0 -9,3 -8,4 -8,0 
 78 193,1 -10,0 -9,7 -9,4 
 79 142,7 -3,9 -3,6 -3,4 
 80 172,2 -4,3 -3,8 -3,4 
 81 105,8 -31,0 -30,7 -30,5 
 82 132,7 2,0 2,2 2,2 
 83 309,1 -4,5 -4,2 -4,1 
 84 359,9 0,0 0,7 0,9 
 85 446,1 3,7 4,6 4,8 
 86 564,1 -0,3 0,9 1,1 
 87 439,4 -0,5 0,4 0,5 
 88 279,4 1,1 1,4 1,5 
 89 374,7 -2,3 -1,7 -1,6 
 90 390,1 1,4 1,9 2,1 
 91 205,9 -3,3 -3,0 -2,9 
 92 227,9 5,7 6,1 6,2 
 93 270,9 4,7 5,2 5,4 
 94 147,4 -8,8 -8,4 -8,4 
 95 175,5 0,2 0,5 0,5 
 96 269,1 -6,1 -5,7 -5,7 
 97 93,8 -2,5 -2,3 -2,2 
 98 166,2 -3,3 -2,9 -2,7 
 99 165,1 1,1 2,2 3,1 
WATER27 1 5,0 0,2 0,5 0,5 
 2 15,8 0,4 1,5 1,5 
 3 27,4 1,5 3,4 3,3 
 4 35,9 2,3 4,7 4,6 
 5 46,0 0,5 4,9 4,7 
 6 45,8 0,9 5,1 4,9 
 7 45,3 2,0 5,5 5,4 
 8 44,3 2,9 5,7 5,6 
 9 72,6 1,4 8,3 7,9 
 10 72,6 1,4 8,3 7,9 
 11 200,1 5,3 23,0 22,1 
 12 212,6 -6,9 15,7 14,5 
 13 215,0 -7,5 14,5 13,3 
 14 217,9 -7,5 14,0 12,9 
 15 33,5 3,0 3,5 3,5 
 16 56,9 3,6 4,6 4,6 
 17 76,5 3,8 5,3 5,3 
 18 117,8 3,3 8,3 8,0 
 19 114,9 4,7 8,4 8,2 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 20 26,6 6,1 6,4 6,4 
 21 48,4 7,6 8,4 8,4 
 22 67,6 8,0 9,6 9,5 
 23 84,8 6,7 9,5 9,4 
 24 84,8 7,8 11,1 11,0 
 25 100,7 7,0 11,5 11,3 
 26 115,7 7,2 13,0 12,8 
 27 28,5 -6,3 -5,5 -5,6 

 

 

 

Table 15: Reference energies2 of the GMTKN30 and deviations for the PW6B95 
functional, uncorrected and with two different corrections. The deviation ΔE is given 
for example by Eref.- EBJ. All values in kcal mol-1 

 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

ACONF 1 0,6 0,1 0,0 -0,1 
 2 0,6 0,1 0,0 -0,1 
 3 1,0 0,2 -0,1 -0,2 
 4 2,8 0,2 -0,1 -0,2 
 5 0,6 0,1 0,0 -0,1 
 6 0,6 0,1 0,0 0,0 
 7 0,9 0,2 -0,1 -0,2 
 8 1,2 0,2 0,0 -0,1 
 9 1,3 0,2 -0,1 -0,1 
 10 1,3 0,3 -0,3 -0,4 
 11 2,6 0,2 -0,2 -0,2 
 12 2,7 0,2 -0,1 -0,2 
 13 3,3 0,3 -0,2 -0,3 
 14 3,1 0,3 -0,3 -0,4 
 15 4,9 0,3 -0,3 -0,4 
ADIM6 1 1,3 -0,6 0,2 0,2 
 2 2,0 -1,1 0,2 0,2 
 3 2,8 -1,5 0,5 0,5 
 4 3,7 -2,3 0,4 0,4 
 5 4,6 -2,7 0,6 0,6 
 6 5,6 -3,7 0,3 0,3 
AL2X 1 35,8 2,6 3,7 4,5 
 2 52,6 -3,5 -2,2 -1,4 
 3 31,4 -2,5 1,2 2,3 
 4 28,4 -3,1 1,9 2,9 
 5 37,8 -1,2 1,1 1,8 
 6 30,0 -1,6 1,5 2,5 
 7 21,4 -1,9 2,2 3,6 
ALK6 1 38,4 2,7 3,2 3,6 
 2 25,0 1,0 1,9 2,4 
 3 19,2 -0,9 0,4 0,6 
 4 83,2 8,5 13,7 16,2 
 5 54,6 1,6 9,9 11,3 
 6 47,1 2,4 10,0 6,8 
BH76 1 18,1 -3,2 -3,3 -3,4 
 2 83,2 -9,1 -9,4 -9,5 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 3 42,2 -5,4 -5,5 -5,5 
 4 42,2 -5,4 -5,5 -5,5 
 5 18,0 -2,6 -2,7 -2,7 
 6 18,0 -2,6 -2,7 -2,7 
 7 30,4 -3,6 -3,8 -3,8 
 8 57,0 -6,6 -6,8 -6,9 
 9 2,3 -5,9 -5,9 -6,0 
 10 106,2 -6,9 -7,0 -7,0 
 11 7,4 -6,2 -6,6 -6,7 
 12 60,2 -6,4 -6,8 -6,9 
 13 -0,3 -4,2 -4,4 -4,5 
 14 -0,3 -4,2 -4,4 -4,5 
 15 13,4 -2,0 -2,0 -2,0 
 16 13,4 -2,0 -2,0 -2,0 
 17 3,1 -3,2 -3,8 -4,0 
 18 3,1 -3,2 -3,8 -4,0 
 19 13,6 -2,8 -2,9 -3,0 
 20 13,6 -2,8 -2,9 -3,0 
 21 -12,5 -4,8 -5,0 -5,0 
 22 20,1 -0,9 -1,4 -1,7 
 23 2,9 -1,8 -1,8 -1,8 
 24 29,6 -0,7 -0,8 -1,0 
 25 -2,8 -4,8 -5,1 -5,2 
 26 17,3 -3,1 -3,3 -3,4 
 27 11,0 -3,1 -3,1 -3,2 
 28 47,2 0,0 0,0 0,0 
 29 14,7 -4,2 -4,3 -4,4 
 30 10,7 0,8 0,8 0,7 
 31 3,2 -1,8 -1,9 -2,0 
 32 22,7 1,7 1,6 1,6 
 33 1,7 -0,4 -0,6 -0,7 
 34 41,8 0,2 0,1 0,0 
 35 6,9 -1,9 -2,7 -2,9 
 36 33,0 -1,6 -1,7 -1,7 
 37 48,2 -1,5 -1,5 -1,5 
 38 33,1 0,0 0,0 0,0 
 39 5,7 -3,6 -3,7 -3,7 
 40 8,7 -4,7 -4,8 -4,9 
 41 5,1 -3,3 -3,5 -3,5 
 42 21,2 -4,5 -4,6 -4,6 
 43 12,1 -3,6 -3,8 -3,9 
 44 15,3 -2,7 -2,8 -2,9 
 45 6,7 -3,5 -3,8 -3,9 
 46 19,6 -5,5 -5,8 -5,9 
 47 9,6 -2,2 -2,3 -2,4 
 48 9,6 -2,2 -2,3 -2,4 
 49 3,2 -3,8 -4,0 -4,2 
 50 12,7 -4,3 -4,5 -4,7 
 51 1,7 -3,2 -3,7 -3,8 
 52 7,9 -3,4 -3,9 -4,1 
 53 3,4 -3,2 -3,5 -3,7 
 54 19,9 -4,0 -4,5 -4,6 
 55 1,8 -5,8 -5,9 -5,9 
 56 33,4 -6,8 -6,8 -6,9 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 57 13,7 -3,7 -3,8 -3,9 
 58 8,1 -4,2 -4,4 -4,5 
 59 3,1 -1,8 -2,0 -2,1 
 60 23,2 -0,7 -1,0 -1,2 
 61 10,7 -4,0 -4,1 -4,1 
 62 13,1 -4,4 -4,5 -4,5 
 63 3,5 -1,5 -1,7 -1,8 
 64 17,3 -2,2 -2,5 -2,6 
 65 9,8 -5,5 -5,6 -5,8 
 66 10,4 -6,2 -6,4 -6,6 
 67 8,0 -2,7 -3,1 -3,2 
 68 22,4 -3,3 -3,6 -3,7 
 69 7,5 -0,1 -0,6 -0,8 
 70 18,3 -1,8 -2,3 -2,4 
 71 10,4 -1,5 -2,0 -2,2 
 72 17,4 -1,9 -2,5 -2,6 
 73 14,5 -3,0 -3,4 -3,5 
 74 17,8 -4,4 -4,8 -5,0 
 75 38,4 -0,3 -0,5 -0,7 
 76 38,4 -0,3 -0,5 -0,7 
BH76RC 1 -65,1 5,9 6,0 6,1 
 2 -26,6 3,0 3,1 3,1 
 3 -103,9 1,0 1,0 1,0 
 4 -52,7 0,2 0,2 0,2 
 5 -32,7 -3,9 -3,6 -3,3 
 6 -26,7 -1,1 -1,0 -0,8 
 7 -20,1 -1,7 -1,8 -1,8 
 8 -36,2 -3,1 -3,1 -3,2 
 9 4,0 -5,0 -5,1 -5,1 
 10 -19,5 -3,5 -3,6 -3,6 
 11 -40,0 -0,6 -0,7 -0,7 
 12 -26,1 -0,3 -0,9 -1,2 
 13 -15,1 1,5 1,5 1,5 
 14 -3,0 1,1 1,2 1,2 
 15 -16,1 1,1 1,1 1,1 
 16 -3,2 -0,9 -1,0 -1,0 
 17 -12,9 2,0 2,1 2,1 
 18 -9,5 0,5 0,5 0,5 
 19 -6,2 0,2 0,2 0,2 
 20 -16,5 0,9 0,9 1,0 
 21 -31,6 1,0 1,0 1,0 
 22 5,6 0,6 0,6 0,6 
 23 -20,1 -1,1 -1,0 -0,9 
 24 -2,4 0,3 0,4 0,4 
 25 -13,8 0,7 0,8 0,9 
 26 -0,6 0,7 0,8 0,8 
 27 -14,4 0,5 0,5 0,5 
 28 -10,8 1,7 1,6 1,6 
 29 -7,0 0,4 0,4 0,5 
 30 -3,3 1,4 1,5 1,5 
BHPERI 1 35,3 0,3 0,1 0,1 
 2 30,9 -0,7 -1,3 -1,6 
 3 28,3 -1,5 -1,5 -1,6 
 4 39,6 -1,2 -1,5 -1,7 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 5 28,2 -3,0 -2,9 -2,8 
 6 35,6 -0,7 -1,4 -1,7 
 7 22,1 0,8 -1,3 -2,0 
 8 18,3 1,2 -1,0 -1,8 
 9 9,8 7,7 4,3 3,6 
 10 23,6 3,6 3,6 3,7 
 11 26,3 2,6 1,7 1,2 
 12 18,1 3,8 2,7 2,2 
 13 12,2 5,0 3,7 3,2 
 14 11,1 3,9 2,8 2,4 
 15 5,3 3,8 2,6 2,1 
 16 4,0 4,0 2,6 2,1 
 17 11,5 3,0 1,7 1,2 
 18 4,0 3,7 2,2 1,6 
 19 -1,4 3,9 2,3 1,8 
 20 15,0 4,7 2,4 1,7 
 21 13,5 4,0 1,3 0,4 
 22 19,8 5,4 3,5 2,9 
 23 25,4 5,9 3,9 3,2 
 24 18,1 5,5 2,9 2,0 
 25 18,2 5,5 2,9 2,1 
 26 28,1 6,5 4,0 3,2 
BSR36 1 9,8 -4,8 -2,9 -2,4 
 2 9,7 -4,0 -2,5 -2,2 
 3 11,4 -5,4 -3,4 -2,9 
 4 9,0 -4,1 -2,5 -2,1 
 5 8,7 -3,2 -2,0 -1,8 
 6 10,9 -4,0 -2,5 -2,3 
 7 13,1 -5,8 -3,5 -3,0 
 8 11,9 -4,9 -3,0 -2,7 
 9 13,5 -6,4 -3,9 -3,4 
 10 11,4 -5,9 -3,4 -2,9 
 11 13,0 -7,3 -4,4 -3,7 
 12 12,8 -6,5 -3,7 -3,1 
 13 11,2 -5,0 -3,0 -2,6 
 14 10,2 -5,1 -2,9 -2,5 
 15 15,1 -9,5 -5,5 -4,5 
 16 2,4 -1,3 -0,8 -0,6 
 17 10,7 -3,0 -1,7 -1,4 
 18 6,4 -2,7 -1,6 -1,4 
 19 14,9 -4,7 -2,8 -2,4 
 20 10,7 -5,0 -2,9 -2,5 
 21 10,1 -4,1 -2,4 -2,1 
 22 9,1 -4,4 -2,4 -2,0 
 23 10,5 -4,3 -2,5 -2,2 
 24 9,8 -4,1 -2,5 -2,2 
 25 19,3 -8,0 -4,3 -3,6 
 26 9,7 -8,7 -4,4 -3,7 
 27 15,2 -7,8 -4,3 -3,8 
 28 26,1 -8,3 -4,8 -4,2 
 29 23,5 -8,3 -4,4 -3,8 
 30 28,0 -10,5 -5,8 -5,0 
 31 25,4 -9,3 -5,5 -4,9 
 32 27,6 -7,7 -4,0 -3,3 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 33 39,6 -13,0 -7,4 -6,3 
 34 32,4 -12,5 -6,5 -5,4 
 35 51,4 -17,3 -9,6 -8,3 
 36 47,1 -13,4 -6,8 -5,7 
CYCONF 1 1,5 -0,1 0,2 0,2 
 2 1,6 0,6 0,6 0,7 
 3 1,9 0,4 0,5 0,5 
 4 1,8 0,3 0,6 0,7 
 5 2,1 0,0 0,0 0,1 
 6 1,9 0,4 0,5 0,5 
 7 2,2 -0,2 0,1 0,2 
 8 2,4 -0,2 0,0 0,1 
 9 2,6 0,5 0,7 0,8 
 10 2,7 0,5 0,6 0,6 
DARC 1 -43,8 2,4 0,7 0,1 
 2 -59,3 -0,6 -2,0 -2,7 
 3 -30,0 4,9 3,0 2,3 
 4 -33,1 1,7 0,0 -0,7 
 5 -36,5 4,2 2,0 1,3 
 6 -48,2 1,5 -0,5 -1,3 
 7 -14,4 9,1 6,1 5,3 
 8 -16,2 8,9 6,3 5,5 
 9 -17,2 9,1 6,0 5,2 
 10 -19,2 8,9 6,2 5,4 
 11 -31,6 7,8 4,5 3,6 
 12 -32,1 7,5 4,4 3,6 
 13 -34,1 7,8 4,4 3,6 
 14 -34,4 7,5 4,3 3,4 
DC9 1 -1,0 0,7 0,7 0,7 
 2 -13,3 -2,7 -0,5 0,9 
 3 -14,3 6,5 6,5 6,6 
 4 -19,2 11,6 6,2 5,1 
 5 -19,5 -3,8 -4,5 -5,2 
 6 -26,9 18,7 18,4 18,5 
 7 -38,1 4,8 3,7 3,2 
 8 -88,4 -17,0 -18,5 -19,8 
 9 -101,0 10,1 2,2 -0,1 
G21EA 1 29,2 1,6 1,6 1,6 
 2 33,7 -0,1 -0,1 -0,1 
 3 78,4 -0,9 -0,9 -0,9 
 4 32,1 -0,9 -0,9 -0,9 
 5 17,3 0,9 0,9 0,9 
 6 48,0 0,5 0,5 0,5 
 7 83,5 0,1 0,1 0,1 
 8 27,9 1,8 1,8 1,8 
 9 13,4 0,4 0,5 0,5 
 10 1,2 -1,1 -1,1 -1,1 
 11 8,3 -1,2 -1,2 -1,2 
 12 16,8 -1,7 -1,7 -1,7 
 13 41,7 -2,2 -2,2 -2,2 
 14 29,3 -0,6 -0,6 -0,6 
 15 25,1 0,3 0,3 0,3 
 16 31,4 -0,3 -0,3 -0,3 
 17 23,5 -0,4 -0,4 -0,4 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 18 28,8 -0,7 -0,7 -0,7 
 19 54,2 -1,3 -1,3 -1,3 
 20 9,5 -2,0 -2,0 -2,0 
 21 -0,2 3,5 3,5 3,5 
 22 89,5 2,2 2,2 2,2 
 23 24,9 1,7 1,7 1,7 
 24 38,0 -1,9 -1,9 -2,0 
 25 54,7 4,7 4,6 4,5 
G21IP 1 314,9 -0,2 -0,2 -0,2 
 2 123,3 4,8 4,8 4,8 
 3 214,9 -6,4 -6,4 -6,4 
 4 190,4 6,9 6,9 6,9 
 5 259,6 4,2 4,2 4,2 
 6 335,3 3,0 3,0 3,0 
 7 313,8 7,1 7,1 7,1 
 8 401,7 3,8 3,8 3,8 
 9 118,5 3,1 3,1 3,1 
 10 176,3 -0,9 -0,9 -0,9 
 11 138,0 -0,9 -0,9 -0,9 
 12 188,0 -1,2 -1,2 -1,2 
 13 241,9 -1,2 -1,2 -1,2 
 14 239,0 1,5 1,5 1,5 
 15 299,1 1,2 1,2 1,2 
 16 296,3 -2,8 -2,8 -2,8 
 17 235,7 -0,2 -0,2 -0,2 
 18 300,9 2,7 2,7 2,7 
 19 292,6 -1,4 -1,4 -1,4 
 20 371,3 -0,7 -0,7 -0,7 
 21 255,4 -2,5 -2,5 -2,6 
 22 234,1 0,7 0,7 0,7 
 23 226,4 1,8 1,8 1,8 
 24 227,8 -0,6 -0,6 -0,6 
 25 239,3 1,0 1,0 1,0 
 26 294,5 -0,1 -0,1 -0,1 
 27 264,6 -3,8 -3,8 -3,8 
 28 243,7 -3,9 -3,9 -3,9 
 29 323,0 3,4 3,4 3,4 
 30 359,4 5,6 5,6 5,6 
 31 277,7 8,1 8,1 8,1 
 32 242,9 4,6 4,6 4,6 
 33 215,7 3,2 3,2 3,2 
 34 265,1 -3,4 -3,4 -3,4 
 35 291,7 -1,9 -1,9 -1,9 
 36 261,2 1,2 1,2 1,2 
G2RC 1 -1,0 -2,9 -2,1 -1,7 
 2 -2,0 0,7 0,5 0,4 
 3 -2,6 2,7 3,2 3,4 
 4 -3,9 -0,9 0,0 0,5 
 5 -7,0 -5,4 -5,5 -5,5 
 6 -10,0 -1,2 -0,9 -0,8 
 7 -20,1 -2,8 -3,3 -3,6 
 8 -25,4 -5,9 -6,1 -6,3 
 9 -26,4 -2,8 -2,6 -2,4 
 10 -26,9 -2,5 -2,7 -3,0 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 11 -26,3 9,4 10,0 10,3 
 12 -29,2 0,0 -0,1 -0,2 
 13 -32,7 -2,1 -2,9 -3,4 
 14 -33,9 -5,0 -5,3 -5,5 
 15 -38,9 -3,4 -3,6 -3,7 
 16 -47,1 2,6 2,4 2,4 
 17 -48,4 -2,5 -2,8 -2,9 
 18 -60,5 -1,7 -1,6 -1,5 
 19 -64,8 -2,2 -2,3 -2,4 
 20 -68,7 3,2 3,2 3,2 
 21 -80,7 6,5 6,6 6,6 
 22 -109,1 -4,9 -5,4 -5,7 
 23 -134,3 0,7 0,7 0,7 
 24 -151,6 -8,1 -10,3 -11,5 
 25 -212,7 -0,4 -0,2 0,0 
HEAVY28 1 1,3 -1,0 0,2 0,0 
 2 2,4 -0,2 0,4 0,5 
 3 1,4 -0,8 0,1 0,1 
 4 0,9 -0,6 0,0 0,0 
 5 1,2 -0,9 -0,1 -0,1 
 6 1,4 -1,1 0,1 0,1 
 7 0,7 -0,2 0,2 0,1 
 8 1,3 -0,9 0,5 0,2 
 9 0,7 -0,7 0,0 -0,2 
 10 0,4 -0,3 -0,1 -0,1 
 11 0,8 -0,7 0,0 -0,1 
 12 1,0 -0,9 0,0 -0,1 
 13 1,3 -1,1 0,1 0,0 
 14 0,7 -0,7 0,0 -0,2 
 15 1,3 -1,0 0,4 0,2 
 16 1,7 -0,4 0,0 0,0 
 17 1,1 -0,7 0,0 -0,1 
 18 2,2 -0,7 -0,1 -0,1 
 19 2,1 -0,8 -0,1 -0,1 
 20 1,6 -1,0 -0,1 -0,2 
 21 2,8 -0,3 0,4 0,5 
 22 0,6 -0,8 0,0 -0,2 
 23 0,7 -0,2 0,2 0,2 
 24 0,5 -0,5 0,1 0,0 
 25 1,2 -0,7 0,0 0,1 
 26 1,2 -0,7 0,1 0,1 
 27 0,8 -0,8 0,0 -0,2 
 28 3,3 -0,3 0,4 0,5 
IDISP 1 -9,0 18,2 8,4 8,0 
 2 -58,5 -10,6 -4,4 -3,7 
 3 -1,9 4,6 2,4 1,7 
 4 8,2 7,1 2,5 1,4 
 5 -3,1 -1,8 0,1 0,1 
 6 0,4 -6,8 0,2 0,6 
ISO34 1 1,6 -3,0 -3,1 -3,1 
 2 21,9 -1,8 -1,8 -1,9 
 3 7,2 -2,2 -2,1 -2,1 
 4 1,0 0,1 0,0 0,0 
 5 0,9 -0,4 -0,2 -0,1 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 6 2,6 0,6 0,5 0,5 
 7 11,2 -0,7 -0,6 -0,7 
 8 22,9 -3,1 -2,9 -2,7 
 9 6,9 1,1 0,9 0,9 
 10 3,6 -1,8 -1,2 -1,0 
 11 1,9 -5,1 -2,9 -2,3 
 12 47,0 2,7 2,6 2,3 
 13 36,0 4,0 3,6 3,7 
 14 24,2 -0,7 -0,7 -0,7 
 15 7,3 0,3 0,3 0,3 
 16 10,8 -2,5 -2,5 -2,5 
 17 27,0 -0,3 -0,2 -0,1 
 18 11,2 -0,1 -0,1 0,0 
 19 4,6 -0,3 -0,3 -0,3 
 20 20,2 -1,5 -1,6 -1,6 
 21 0,9 0,2 0,2 0,2 
 22 3,2 0,8 0,9 1,0 
 23 5,3 -0,4 -0,3 -0,3 
 24 12,5 -1,5 -1,5 -1,4 
 25 26,5 -2,1 -2,0 -2,0 
 26 18,2 -1,8 -1,8 -1,7 
 27 64,2 -0,3 -0,1 0,1 
 28 31,2 -0,8 -0,8 -0,8 
 29 11,9 -0,1 -0,1 0,0 
 30 9,5 0,2 0,0 0,0 
 31 14,1 0,2 0,4 0,7 
 32 7,1 -1,0 -0,9 -0,8 
 33 5,6 4,0 3,5 3,4 
 34 7,3 0,5 0,6 0,6 
ISOL22 1 40,6 -12,5 -8,3 -7,5 
 2 11,7 -2,8 -2,9 -2,8 
 3 34,9 -6,2 -5,1 -4,5 
 4 25,9 1,3 0,8 1,1 
 5 18,8 -6.3 -4.2 -3.7 
 6 18,3 18,1 13,8 13,5 
 7 22,3 -5,0 -4,0 -3,7 
 8 7,9 -3,4 -2,9 -2,6 
 9 38,1 30,0 30,0 30,1 
 10 1,0 -1,2 -1,2 -1,2 
 11 35,1 -3,9 -3,4 -3,3 
 12 5,2 -1,1 -0,5 -0,3 
 13 3,9 -7,3 -6,6 -6,2 
 14 22,6 2,6 2,2 2,4 
 15 11,1 -4,0 -3,5 -3,4 
 16 26,1 -11,1 -9,9 -9,6 
 17 17,0 -1,4 -1,4 -1,2 
 18 4,5 0,1 -0,3 -0,2 
 19 13,4 -9,5 -8,3 -7,7 
 20 0,5 -10,2 -7,6 -7,3 
 21 27,6 -9,0 -8,2 -7,9 
 22 16,1 -2,8 -1,9 -1,9 
MB08-165 1 129,0 -8,5 -7,9 -7,8 
 2 10,2 7,2 8,4 8,4 
 3 -64,5 12,2 14,9 16,8 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 4 64,2 -1,5 0,5 1,4 
 5 103,3 0,0 1,3 1,8 
 6 94,9 5,9 8,6 10,4 
 7 -83,8 2,7 3,3 3,2 
 8 -87,9 0,0 0,6 1,1 
 9 101,9 11,1 13,5 14,8 
 10 73,4 -9,0 -8,1 -7,5 
 11 -69,9 7,3 8,2 8,7 
 12 6,3 2,8 3,1 3,2 
 13 -7,7 3,3 4,6 4,8 
 14 212,8 -5,2 -3,2 -1,9 
 15 167,8 -7,5 -6,4 -5,9 
 16 70,7 1,6 2,3 2,7 
 17 93,8 -4,2 -1,6 -0,3 
 18 -2,1 1,9 2,9 3,6 
 19 79,8 5,2 8,4 10,4 
 20 315,1 1,9 3,3 4,3 
 21 145,4 -6,7 -4,2 -2,7 
 22 82,0 -0,4 0,8 1,0 
 23 33,4 -0,9 0,3 1,1 
 24 166,6 1,0 3,6 5,2 
 25 -34,8 1,5 2,6 2,8 
 26 -53,9 2,5 3,3 3,7 
 27 -64,3 -1,6 -1,1 -0,9 
 28 228,3 3,7 4,8 5,2 
 29 141,5 -8,4 -6,6 -5,5 
 30 -5,2 9,5 10,5 11,0 
 31 199,4 0,8 1,4 1,6 
 32 346,8 -12,2 -5,7 -1,3 
 33 246,8 -1,7 -0,9 -1,1 
 34 -9,7 7,8 9,0 9,7 
 35 -4,9 -2,7 -1,3 -0,3 
 36 -34,4 -3,7 -1,2 0,6 
 37 -199,4 -4,6 -2,0 -0,8 
 38 41,7 6,6 8,2 9,1 
 39 25,5 2,4 5,4 6,4 
 40 145,0 2,9 8,0 10,9 
 41 273,1 6,7 9,7 11,3 
 42 316,1 1,3 2,7 3,7 
 43 31,8 -12,4 -8,5 -6,9 
 44 3,8 0,3 0,8 1,0 
 45 65,5 -0,3 0,6 1,2 
 46 36,6 2,4 4,6 6,3 
 47 49,5 5,2 7,2 8,0 
 48 96,3 -7,5 -5,7 -5,5 
 49 93,5 -3,4 -1,4 -0,5 
 50 62,6 -3,0 -1,2 -0,5 
 51 88,3 4,0 5,5 6,4 
 52 -12,7 -1,6 -0,2 0,4 
 53 48,0 -2,8 -2,2 -1,9 
 54 16,9 2,1 4,6 6,0 
 55 433,7 -17,4 -13,8 -12,3 
 56 248,5 -3,9 -2,6 -1,9 
 57 65,3 -0,2 0,6 1,2 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 58 13,2 3,4 4,3 4,9 
 59 49,8 -2,6 -1,8 -2,0 
 60 282,1 4,2 5,4 6,1 
 61 96,9 -5,0 -3,3 -2,6 
 62 2,2 0,2 0,9 1,0 
 63 331,1 -9,5 -5,0 -3,6 
 64 -45,4 1,2 2,9 3,9 
 65 185,4 -12,6 -11,1 -10,4 
 66 7,9 5,7 7,6 8,7 
 67 133,7 2,3 4,2 5,4 
 68 103,7 5,0 5,9 6,2 
 69 201,2 1,7 2,6 2,9 
 70 62,6 2,1 3,3 3,9 
 71 95,3 -7,2 -5,9 -5,6 
 72 148,9 -12,8 -10,3 -8,6 
 73 -37,5 3,2 3,9 4,4 
 74 17,4 2,4 4,8 6,4 
 75 32,6 5,4 6,4 6,9 
 76 65,5 1,5 2,1 2,6 
 77 91,6 8,8 10,1 10,7 
 78 225,2 -6,1 -3,9 -2,6 
 79 139,5 -1,6 -0,9 -0,8 
 80 37,2 1,3 2,5 3,4 
 81 86,8 0,7 2,5 3,4 
 82 -120,4 2,1 3,1 3,6 
 83 -169,0 3,9 5,4 6,3 
 84 -18,3 -0,9 -0,6 -0,4 
 85 -117,7 -12,8 -12,6 -12,8 
 86 6,4 2,7 3,1 3,2 
 87 -54,5 -2,0 -0,2 1,3 
 88 -394,9 0,0 2,1 3,2 
 89 -200,2 7,8 9,1 10,0 
 90 -109,0 1,2 1,6 1,6 
 91 37,7 -8,5 -7,4 -6,8 
 92 -7,8 -1,3 -0,6 -0,3 
 93 17,4 4,8 7,2 8,1 
 94 44,6 -11,1 -9,9 -9,6 
 95 -341,8 -3,3 0,3 1,9 
 96 -87,7 3,1 4,5 5,3 
 97 -131,5 -5,0 -3,4 -2,8 
 98 181,6 -13,7 -12,6 -12,6 
 99 67,9 -6,6 -6,0 -5,8 
 100 -98,9 3,5 3,9 4,1 
 101 20,5 -7,0 -6,4 -6,2 
 102 -10,5 -1,7 0,0 0,9 
 103 -171,7 4,3 5,5 6,1 
 104 -207,9 -0,3 2,3 4,0 
 105 -107,3 4,0 5,0 5,6 
 106 -100,9 2,9 4,6 5,4 
 107 -124,8 15,3 16,5 17,1 
 108 -126,0 1,3 4,8 6,9 
 109 -8,5 4,3 4,8 5,0 
 110 -187,0 -1,2 -0,2 0,3 
 111 -362,4 8,8 9,9 10,4 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 112 -359,8 -6,2 -3,9 -2,6 
 113 45,5 -6,5 -3,3 -1,3 
 114 -146,9 9,1 11,3 12,2 
 115 -67,9 2,5 3,4 3,7 
 116 275,2 -7,9 -5,3 -3,8 
 117 -25,5 1,6 2,1 2,3 
 118 52,6 -9,7 -9,1 -8,7 
 119 241,4 -6,2 -5,3 -5,6 
 120 45,2 0,5 2,5 3,6 
 121 -59,4 -2,6 -1,8 -1,4 
 122 192,9 -15,5 -12,4 -10,5 
 123 -125,6 5,7 6,7 7,2 
 124 -311,4 6,1 9,1 10,9 
 125 62,6 -11,7 -8,3 -6,7 
 126 60,0 -5,6 -4,6 -4,1 
 127 -64,1 -1,6 -1,1 -0,9 
 128 -62,2 -5,0 -2,3 -1,4 
 129 -570,6 -3,8 -2,3 -1,6 
 130 -192,1 -1,4 1,8 4,0 
 131 -96,0 -1,3 0,2 0,9 
 132 -37,9 2,8 3,4 3,7 
 133 107,6 2,6 3,9 4,2 
 134 -81,9 3,8 5,0 5,7 
 135 39,5 5,5 8,4 9,5 
 136 49,2 -3,2 -2,4 -2,1 
 137 -6,3 -1,3 -0,8 -0,5 
 138 47,5 -1,6 0,1 1,0 
 139 -266,7 2,4 3,6 4,1 
 140 25,4 -8,5 -7,4 -7,0 
 141 -114,8 -4,6 -3,3 -2,6 
 142 -86,3 -13,5 -12,1 -12,1 
 143 -192,4 2,8 3,8 4,3 
 144 179,1 -2,7 0,3 1,6 
 145 -173,9 14,5 16,9 18,7 
 146 -55,0 -3,0 -1,5 -0,6 
 147 -68,1 4,0 5,1 5,6 
 148 -259,8 -5,7 -1,4 1,5 
 149 -117,0 -1,6 0,1 0,8 
 150 -119,4 3,8 6,2 7,7 
 151 -225,2 4,5 5,3 5,6 
 152 59,2 -6,9 -5,9 -5,5 
 153 301,7 -18,6 -16,0 -15,3 
 154 -312,7 2,0 3,7 5,0 
 155 -72,2 1,4 3,7 5,4 
 156 -77,8 2,6 5,3 6,5 
 157 -240,7 1,8 2,3 2,6 
 158 -164,1 -9,0 -7,2 -6,3 
 159 180,4 -7,2 -4,6 -4,1 
 160 127,8 -0,7 1,1 1,0 
 161 -79,4 8,7 10,2 10,4 
 162 -64,2 -1,6 -1,2 -0,9 
 163 -42,5 -8,7 -7,1 -6,4 
 164 52,3 -3,2 -2,1 -1,8 
 165 -136,6 -6,6 -4,7 -3,5 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

NBPRC 1 -31,8 -1,3 -1,7 -2,0 
 2 -0,1 0,3 0,6 0,7 
 3 37,3 1,6 1,7 1,8 
 4 -18,9 0,5 -0,7 -1,2 
 5 -48,3 2,6 1,2 0,6 
 6 -45,1 5,1 2,0 0,8 
 7 -24,4 -2,4 -3,2 -3,7 
 8 40,4 -0,8 -1,2 -1,3 
 9 -14,6 1,0 -0,7 -1,2 
 10 18,8 -1,1 -1,4 -1,4 
 11 -30,8 5,7 1,9 1,1 
 12 17,6 -2,4 -1,9 -1,6 
O3ADD6 1 -1,9 0,2 -0,4 -0,4 
 2 7,7 -4,7 -5,4 -5,7 
 3 -63,8 -7,4 -7,9 -8,3 
 4 -1,9 0,0 -0,6 -0,8 
 5 3,4 -3,9 -4,7 -5,0 
 6 -57,2 -5,0 -5,6 -5,9 
PA 1 167,8 2,2 2,2 2,2 
 2 193,4 4,6 4,7 4,8 
 3 209,7 5,9 6,1 6,1 
 4 219,7 7,1 7,3 7,3 
 5 211,9 0,6 0,7 0,7 
 6 171,6 1,1 1,2 1,2 
 7 157,4 2,9 3,0 3,1 
 8 156,8 1,3 1,4 1,6 
 9 192,7 0,3 0,4 0,5 
 10 174,2 1,2 1,3 1,4 
 11 137,8 1,2 1,3 1,4 
 12 106,3 -0,9 -0,9 -0,8 
PCONF 1 0,1 -0,9 0,6 0,6 
 2 0,9 -0,9 -0,2 -0,2 
 3 1,2 -2,0 0,7 0,8 
 4 0,8 -0,6 0,6 0,6 
 5 1,3 -2,1 0,4 0,4 
 6 1,9 -1,0 -0,5 -0,4 
 7 2,4 -0,7 -0,4 -0,3 
 8 2,1 -2,1 0,3 0,4 
 9 2,5 -1,7 -0,2 -0,1 
 10 2,0 -0,4 0,6 0,7 
RG6 1 0,1 0,1 0,1 0,1 
 2 0,3 -0,2 0,0 0,0 
 3 0,4 -0,3 0,0 0,0 
 4 0,6 -0,5 0,0 -0,1 
 5 0,7 -0,6 0,0 -0,1 
 6 0,8 -0,7 0,0 -0,2 
RSE43 1 -15,2 -2,2 -2,1 -2,1 
 2 1,9 -4,9 -4,7 -4,7 
 3 6,8 -1,9 -1,8 -1,8 
 4 7,0 -10,0 -9,9 -9,9 
 5 0,1 -1,3 -1,3 -1,2 
 6 1,4 -1,2 -1,1 -1,1 
 7 -3,2 -1,8 -1,8 -1,8 
 8 -1,3 -1,3 -1,2 -1,2 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 9 -1,8 -1,5 -1,5 -1,5 
 10 -17,5 -2,5 -2,4 -2,4 
 11 -10,0 -2,3 -2,3 -2,3 
 12 -8,6 -2,5 -2,4 -2,4 
 13 -6,3 -1,7 -1,6 -1,6 
 14 -6,3 -1,8 -1,7 -1,7 
 15 -6,6 -1,8 -1,7 -1,7 
 16 -6,4 -1,8 -1,7 -1,7 
 17 -3,0 -1,4 -1,3 -1,3 
 18 -3,9 -1,4 -1,4 -1,4 
 19 -12,0 -2,9 -2,9 -2,9 
 20 4,7 -0,9 -0,9 -0,9 
 21 -12,6 -3,2 -3,1 -3,1 
 22 -11,1 -2,7 -2,6 -2,6 
 23 -8,6 -3,4 -3,3 -3,3 
 24 -12,8 -3,3 -3,2 -3,2 
 25 -3,3 -2,0 -2,0 -1,9 
 26 -3,9 -1,7 -1,6 -1,6 
 27 -2,7 -2,1 -2,0 -2,0 
 28 -5,9 -2,2 -2,2 -2,2 
 29 -6,2 -2,5 -2,5 -2,4 
 30 -4,2 -1,8 -1,8 -1,8 
 31 0,7 -1,0 -1,0 -0,9 
 32 -10,8 -2,8 -2,8 -2,7 
 33 -8,4 -2,8 -2,7 -2,7 
 34 2,7 -1,4 -1,4 -1,4 
 35 -9,4 -2,6 -2,6 -2,6 
 36 0,0 -1,7 -1,6 -1,6 
 37 -2,9 -2,5 -2,4 -2,4 
 38 -22,5 -5,9 -5,9 -5,8 
 39 -24,1 -5,7 -5,6 -5,5 
 40 -25,4 -6,3 -6,2 -6,2 
 41 -13,1 -3,2 -3,1 -3,1 
 42 -6,4 -3,9 -3,8 -3,7 
 43 -2,3 -1,3 -1,2 -1,2 
S22 1 3,2 -0,4 -0,1 0,0 
 2 5,0 -0,2 0,0 0,1 
 3 18,8 -1,0 -0,2 0,0 
 4 16,1 -1,6 -0,7 -0,5 
 5 20,7 -2,4 -1,0 -0,9 
 6 17,0 -2,6 -0,9 -0,9 
 7 16,7 -3,2 -1,4 -1,3 
 8 0,5 -0,2 0,1 0,1 
 9 1,5 -0,6 0,2 0,2 
 10 1,5 -0,9 0,1 0,1 
 11 2,6 -3,2 0,0 -0,1 
 12 4,2 -3,2 -0,2 -0,2 
 13 9,7 -4,4 -0,4 -0,3 
 14 4,6 -4,6 -0,2 -0,3 
 15 11,7 -5,7 -0,1 0,1 
 16 1,5 -0,3 0,1 0,1 
 17 3,3 -0,7 0,2 0,3 
 18 2,3 -0,9 0,1 0,1 
 19 4,6 -0,9 0,2 0,3 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 20 2,7 -2,0 -0,2 -0,3 
 21 5,6 -2,6 -0,3 -0,3 
 22 7,1 -2,3 -0,4 -0,4 
SCONF 1 0,8 0,1 0,0 0,0 
 2 2,6 -0,4 -0,2 -0,1 
 3 3,4 -0,4 -0,2 -0,1 
 4 4,9 -0,5 -0,3 -0,2 
 5 5,2 -0,5 -0,2 -0,1 
 6 4,5 -0,4 -0,4 -0,3 
 7 4,7 -0,5 -0,5 -0,4 
 8 6,7 -0,9 -0,6 -0,4 
 9 6,8 -0,8 -0,5 -0,4 
 10 6,1 -0,7 -0,6 -0,4 
 11 6,1 -0,6 -0,5 -0,4 
 12 6,2 0,2 0,3 0,4 
 13 6,8 -0,7 -0,5 -0,4 
 14 6,7 -1,0 -0,9 -0,7 
 15 0,3 0,0 0,0 0,0 
 16 5,9 0,1 -0,7 -1,0 
 17 5,3 0,7 -0,1 -0,3 
SIE11 1 57,4 14,6 14,6 14,6 
 2 35,3 6,9 7,3 7,5 
 3 37,3 11,4 11,7 11,8 
 4 35,3 3,1 4,2 4,7 
 5 22,6 5,6 6,3 6,7 
 6 -1,0 9,6 9,7 10,0 
 7 1,1 0,1 0,3 0,4 
 8 9,5 -4,6 -4,1 -3,6 
 9 10,5 1,7 2,1 2,3 
 10 69,6 4,0 4,8 4,9 
 11 94,4 16,0 16,2 16,3 
W4-08 1 607,0 4,7 5,6 6,2 
 2 411,0 -0,2 0,1 0,3 
 3 471,0 -1,6 -1,2 -1,0 
 4 713,1 -0,6 0,2 0,6 
 5 343,8 2,5 2,8 3,0 
 6 502,0 1,3 2,0 2,4 
 7 482,3 2,3 2,8 3,2 
 8 474,6 2,2 2,7 3,1 
 9 582,3 -0,2 0,5 0,9 
 10 258,8 0,3 0,5 0,6 
 11 224,9 3,1 3,3 3,4 
 12 296,5 0,0 0,3 0,5 
 13 438,3 0,6 1,1 1,4 
 14 134,7 -2,1 -1,9 -1,8 
 15 152,4 -3,7 -3,4 -3,2 
 16 431,0 -11,5 -11,0 -10,6 
 17 535,9 -3,3 -1,4 -0,1 
 18 290,6 11,1 14,8 18,6 
 19 260,6 -4,3 -3,8 -3,5 
 20 346,9 -5,7 -4,9 -4,3 
 21 335,8 3,1 3,6 4,0 
 22 280,8 3,9 4,9 5,7 
 23 208,8 -1,5 -0,6 0,2 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 24 168,4 0,8 2,3 3,6 
 25 234,4 -0,8 2,3 4,4 
 26 225,3 1,5 2,4 3,0 
 27 177,4 1,0 1,8 2,5 
 28 312,7 -5,5 -3,3 -1,7 
 29 285,5 1,0 1,5 1,9 
 30 128,1 0,4 0,8 1,1 
 31 126,4 0,4 0,7 0,9 
 32 101,5 -0,8 -0,1 0,3 
 33 109,5 -2,0 -2,0 -2,0 
 34 107,2 -0,9 -0,9 -0,9 
 35 141,6 -2,7 -2,6 -2,6 
 36 233,0 -3,4 -3,3 -3,2 
 37 84,2 -1,0 -0,9 -0,9 
 38 190,7 0,0 0,2 0,2 
 39 307,9 -0,3 -0,1 0,0 
 40 420,4 -0,4 -0,2 0,0 
 41 266,2 -2,2 -2,0 -1,8 
 42 405,5 -0,9 -0,5 -0,3 
 43 298,0 -0,8 -0,6 -0,5 
 44 147,0 -25,5 -25,3 -25,1 
 45 228,5 -1,6 -1,5 -1,5 
 46 259,7 -2,3 -2,2 -2,1 
 47 181,4 -3,4 -3,2 -3,1 
 48 152,8 0,9 0,9 1,0 
 49 120,8 2,4 2,5 2,5 
 50 53,1 1,0 1,0 1,1 
 51 39,0 -3,1 -3,0 -3,0 
 52 242,3 1,1 1,4 1,7 
 53 87,7 0,3 0,4 0,5 
 54 183,9 -0,6 -0,4 -0,2 
 55 107,5 -1,1 -1,0 -0,9 
 56 126,5 1,9 2,1 2,3 
 57 65,5 2,1 2,3 2,4 
 58 62,8 0,0 0,1 0,2 
 59 117,6 -0,3 0,5 1,3 
 60 104,3 3,6 4,1 4,7 
 61 59,8 -0,2 0,2 0,6 
 62 2,7 1,7 2,5 3,1 
 63 67,5 -5,1 -4,8 -4,5 
 64 85,0 -2,1 -2,0 -2,0 
 65 281,3 0,8 1,0 1,1 
 66 105,2 -15,3 -15,2 -15,0 
 67 182,5 -0,7 -0,6 -0,5 
 68 83,1 1,3 1,3 1,4 
 69 182,6 0,4 0,5 0,5 
 70 313,4 -1,1 -0,9 -0,7 
 71 158,7 -2,7 -2,6 -2,6 
 72 73,6 -1,1 -1,0 -0,8 
 73 213,2 -2,0 -1,6 -1,3 
 74 163,8 -2,8 -2,6 -2,5 
 75 122,6 -1,2 -0,5 0,3 
 76 73,9 -0,3 -0,2 0,0 
 77 325,0 -2,1 -1,6 -1,2 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 78 193,1 -4,6 -4,3 -4,1 
 79 142,7 -0,5 -0,3 -0,2 
 80 172,2 -2,2 -1,9 -1,6 
 81 105,8 -34,4 -34,2 -34,1 
 82 132,7 1,9 2,0 2,1 
 83 309,1 -1,5 -1,3 -1,1 
 84 359,9 0,5 0,9 1,1 
 85 446,1 1,2 1,7 2,0 
 86 564,1 0,0 0,6 1,0 
 87 439,4 0,4 0,8 1,1 
 88 279,4 1,0 1,2 1,3 
 89 374,7 -0,7 -0,4 -0,3 
 90 390,1 1,0 1,2 1,4 
 91 205,9 -1,9 -1,7 -1,6 
 92 227,9 3,0 3,2 3,4 
 93 270,9 3,0 3,2 3,4 
 94 147,4 -10,2 -10,0 -9,9 
 95 175,5 0,8 0,9 1,0 
 96 269,1 -3,7 -3,5 -3,4 
 97 93,8 -2,0 -1,9 -1,8 
 98 166,2 -1,6 -1,4 -1,2 
 99 165,1 3,1 3,9 4,5 
WATER27 1 5,0 -0,1 0,1 0,1 
 2 15,8 -0,6 0,0 0,2 
 3 27,4 -0,9 0,2 0,4 
 4 35,9 -0,9 0,5 0,8 
 5 46,0 -2,3 0,1 0,7 
 6 45,8 -2,2 0,1 0,7 
 7 45,3 -1,7 0,2 0,7 
 8 44,3 -0,9 0,7 1,1 
 9 72,6 -4,3 -0,4 0,4 
 10 72,6 -4,3 -0,5 0,3 
 11 200,1 -12,1 -1,4 0,3 
 12 212,6 -21,8 -8,6 -6,3 
 13 215,0 -23,2 -10,2 -8,0 
 14 217,9 -23,8 -11,0 -8,9 
 15 33,5 1,3 1,6 1,7 
 16 56,9 1,3 1,8 2,0 
 17 76,5 1,1 1,9 2,2 
 18 117,8 -1,6 1,2 1,8 
 19 114,9 -0,3 1,8 2,3 
 20 26,6 4,2 4,4 4,5 
 21 48,4 5,1 5,6 5,7 
 22 67,6 5,0 5,8 6,1 
 23 84,8 4,0 5,5 5,9 
 24 84,8 4,7 6,4 6,9 
 25 100,7 3,9 6,3 7,0 
 26 115,7 2,8 6,0 6,7 
 27 28,5 -1,1 -0,7 -0,6 
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Table 16: Reference energies2 of the GMTKN30 and deviations for the B2PLYP 
functional, uncorrected and with two different corrections. The deviation ΔE is given 
for example by Eref.- EBJ. All values in kcal mol-1 

 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

ACONF 1 0,6 0,2 0,0 0,0 
 2 0,6 0,2 0,0 0,0 
 3 1,0 0,6 0,1 0,1 
 4 2,8 0,5 0,1 0,1 
 5 0,6 0,2 0,0 0,0 
 6 0,6 0,2 0,0 0,0 
 7 0,9 0,6 0,1 0,1 
 8 1,2 0,4 0,0 0,1 
 9 1,3 0,4 0,0 0,0 
 10 1,3 1,0 0,2 0,2 
 11 2,6 0,6 0,1 0,1 
 12 2,7 0,5 0,1 0,1 
 13 3,3 0,7 0,1 0,1 
 14 3,1 0,9 0,1 0,1 
 15 4,9 1,0 0,1 0,1 
ADIM6 1 1,3 -1,1 -0,2 -0,2 
 2 2,0 -1,7 -0,2 -0,2 
 3 2,8 -2,4 -0,2 -0,2 
 4 3,7 -3,1 -0,2 -0,3 
 5 4,6 -4,0 -0,3 -0,4 
 6 5,6 -4,8 -0,5 -0,5 
AL2X 1 35,8 -0,6 0,9 1,5 
 2 52,6 -5,3 -3,5 -2,9 
 3 31,4 -5,2 -0,4 0,3 
 4 28,4 -6,2 -0,1 0,6 
 5 37,8 -4,0 -1,2 -0,6 
 6 30,0 -5,2 -1,2 -0,6 
 7 21,4 -6,6 -1,2 -0,4 
ALK6 1 38,4 0,7 1,4 1,7 
 2 25,0 0,4 1,6 2,1 
 3 19,2 -1,5 -0,1 0,2 
 4 83,2 -4,1 2,7 4,7 
 5 54,6 -7,8 1,4 3,2 
 6 47,1 -9,8 -2,3 -4,9 
BH76 1 18,1 -1,3 -1,6 -1,6 
 2 83,2 -6,3 -6,8 -6,8 
 3 42,2 -4,6 -4,6 -4,6 
 4 42,2 -4,6 -4,6 -4,6 
 5 18,0 -2,2 -2,3 -2,4 
 6 18,0 -2,2 -2,3 -2,4 
 7 30,4 -3,7 -3,9 -3,9 
 8 57,0 -4,1 -4,4 -4,4 
 9 2,3 -0,8 -0,9 -0,9 
 10 106,2 -1,1 -1,2 -1,2 
 11 7,4 -3,8 -4,3 -4,2 
 12 60,2 -3,8 -4,3 -4,3 
 13 -0,3 -5,0 -5,3 -5,3 
 14 -0,3 -5,0 -5,3 -5,3 
 15 13,4 -3,1 -3,1 -3,1 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 16 13,4 -3,1 -3,1 -3,1 
 17 3,1 -3,2 -4,0 -4,0 
 18 3,1 -3,2 -4,0 -4,0 
 19 13,6 -3,0 -3,2 -3,2 
 20 13,6 -3,0 -3,2 -3,2 
 21 -12,5 -4,7 -5,0 -5,0 
 22 20,1 -1,7 -2,5 -2,6 
 23 2,9 -2,2 -2,2 -2,2 
 24 29,6 -1,8 -2,1 -2,1 
 25 -2,8 -5,5 -6,0 -6,0 
 26 17,3 -4,4 -4,7 -4,7 
 27 11,0 -4,0 -4,1 -4,1 
 28 47,2 -1,0 -1,0 -1,0 
 29 14,7 -2,3 -2,5 -2,5 
 30 10,7 -0,2 -0,3 -0,3 
 31 3,2 -1,4 -1,7 -1,7 
 32 22,7 1,2 1,1 1,1 
 33 1,7 0,1 -0,3 -0,3 
 34 41,8 0,8 0,6 0,6 
 35 6,9 0,4 -0,7 -0,7 
 36 33,0 -0,8 -0,9 -0,9 
 37 48,2 0,6 0,6 0,6 
 38 33,1 0,3 0,3 0,3 
 39 5,7 -2,9 -3,0 -3,0 
 40 8,7 -2,5 -2,8 -2,8 
 41 5,1 -1,9 -2,1 -2,1 
 42 21,2 -3,0 -3,1 -3,1 
 43 12,1 -1,8 -2,1 -2,1 
 44 15,3 -2,5 -2,8 -2,8 
 45 6,7 -2,3 -2,8 -2,7 
 46 19,6 -2,6 -3,1 -3,0 
 47 9,6 -2,5 -2,7 -2,6 
 48 9,6 -2,5 -2,7 -2,6 
 49 3,2 -2,7 -3,1 -3,1 
 50 12,7 -2,3 -2,8 -2,8 
 51 1,7 -1,3 -2,0 -2,0 
 52 7,9 -1,7 -2,4 -2,5 
 53 3,4 -1,8 -2,3 -2,3 
 54 19,9 -1,6 -2,3 -2,2 
 55 1,8 -3,0 -3,1 -3,1 
 56 33,4 -3,7 -3,8 -3,8 
 57 13,7 -2,3 -2,6 -2,6 
 58 8,1 -1,1 -1,5 -1,5 
 59 3,1 -1,7 -2,1 -2,1 
 60 23,2 0,8 0,2 0,2 
 61 10,7 -2,7 -2,8 -2,8 
 62 13,1 -3,1 -3,3 -3,2 
 63 3,5 -1,5 -1,8 -1,8 
 64 17,3 -0,7 -1,2 -1,2 
 65 9,8 -2,8 -3,1 -3,1 
 66 10,4 -2,0 -2,4 -2,4 
 67 8,0 -0,1 -0,6 -0,6 
 68 22,4 -2,5 -3,1 -3,1 
 69 7,5 1,9 1,2 1,2 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 70 18,3 -1,0 -1,7 -1,6 
 71 10,4 -0,3 -1,0 -1,0 
 72 17,4 -0,4 -1,3 -1,3 
 73 14,5 -1,8 -2,4 -2,4 
 74 17,8 -2,3 -2,9 -2,9 
 75 38,4 -0,2 -0,7 -0,8 
 76 38,4 -0,2 -0,7 -0,8 
BH76RC 1 -65,1 4,9 5,1 5,2 
 2 -26,6 0,4 0,5 0,5 
 3 -103,9 0,3 0,3 0,3 
 4 -52,7 0,0 0,1 0,1 
 5 -32,7 -3,1 -2,5 -2,4 
 6 -26,7 -0,4 -0,1 0,0 
 7 -20,1 -1,1 -1,3 -1,3 
 8 -36,2 -3,0 -3,1 -3,1 
 9 4,0 -2,1 -2,3 -2,3 
 10 -19,5 -2,6 -2,8 -2,8 
 11 -40,0 -0,7 -0,9 -0,9 
 12 -26,1 1,2 0,2 0,2 
 13 -15,1 -0,3 -0,3 -0,3 
 14 -3,0 -0,4 -0,3 -0,2 
 15 -16,1 1,0 1,0 1,0 
 16 -3,2 0,8 0,7 0,7 
 17 -12,9 0,3 0,3 0,3 
 18 -9,5 -0,3 -0,3 -0,3 
 19 -6,2 0,4 0,4 0,4 
 20 -16,5 -0,2 -0,1 -0,1 
 21 -31,6 0,7 0,7 0,7 
 22 5,6 -1,2 -1,1 -1,1 
 23 -20,1 -2,5 -2,3 -2,2 
 24 -2,4 0,4 0,4 0,5 
 25 -13,8 -0,8 -0,6 -0,6 
 26 -0,6 -0,8 -0,7 -0,7 
 27 -14,4 2,5 2,4 2,4 
 28 -10,8 2,9 2,8 2,8 
 29 -7,0 0,2 0,2 0,2 
 30 -3,3 0,5 0,5 0,5 
BHPERI 1 35,3 -1,6 -1,8 -1,8 
 2 30,9 -1,2 -2,1 -2,2 
 3 28,3 -1,5 -1,6 -1,6 
 4 39,6 -1,3 -1,9 -1,9 
 5 28,2 -1,4 -1,3 -1,3 
 6 35,6 -1,7 -2,8 -2,9 
 7 22,1 0,7 -2,5 -2,5 
 8 18,3 1,3 -2,1 -2,1 
 9 9,8 7,3 2,6 2,7 
 10 23,6 -2,2 -2,1 -2,0 
 11 26,3 1,0 -0,6 -0,6 
 12 18,1 1,9 0,1 0,1 
 13 12,2 2,7 0,7 0,7 
 14 11,1 1,2 -0,6 -0,6 
 15 5,3 1,8 -0,1 -0,2 
 16 4,0 1,8 -0,2 -0,3 
 17 11,5 2,2 0,2 0,2 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 18 4,0 2,8 0,5 0,5 
 19 -1,4 3,2 0,8 0,8 
 20 15,0 4,6 1,3 1,2 
 21 13,5 4,5 0,5 0,4 
 22 19,8 5,6 2,8 2,8 
 23 25,4 5,9 2,9 2,8 
 24 18,1 5,5 1,7 1,5 
 25 18,2 5,4 1,6 1,5 
 26 28,1 6,3 2,7 2,6 
BSR36 1 9,8 -4,0 -1,3 -1,3 
 2 9,7 -3,0 -1,0 -1,0 
 3 11,4 -4,3 -1,6 -1,5 
 4 9,0 -3,3 -1,1 -1,1 
 5 8,7 -2,3 -0,8 -0,7 
 6 10,9 -2,9 -1,0 -0,9 
 7 13,1 -4,6 -1,5 -1,5 
 8 11,9 -3,7 -1,3 -1,2 
 9 13,5 -5,0 -1,8 -1,7 
 10 11,4 -4,9 -1,6 -1,6 
 11 13,0 -6,1 -2,2 -2,1 
 12 12,8 -5,7 -1,9 -1,9 
 13 11,2 -3,9 -1,3 -1,3 
 14 10,2 -4,2 -1,3 -1,3 
 15 15,1 -8,8 -3,3 -3,2 
 16 2,4 -1,7 -1,0 -1,0 
 17 10,7 -2,6 -0,9 -0,9 
 18 6,4 -2,7 -1,3 -1,2 
 19 14,9 -3,8 -1,3 -1,2 
 20 10,7 -4,7 -2,0 -1,9 
 21 10,1 -3,7 -1,6 -1,5 
 22 9,1 -4,4 -1,9 -1,8 
 23 10,5 -3,9 -1,6 -1,5 
 24 9,8 -3,7 -1,6 -1,5 
 25 19,3 -7,6 -2,9 -2,7 
 26 9,7 -7,7 -2,3 -2,1 
 27 15,2 -6,6 -2,4 -2,2 
 28 26,1 -6,7 -2,4 -2,2 
 29 23,5 -7,2 -2,4 -2,2 
 30 28,0 -8,9 -3,0 -2,8 
 31 25,4 -7,2 -2,5 -2,3 
 32 27,6 -7,7 -3,0 -2,7 
 33 39,6 -11,2 -4,1 -3,7 
 34 32,4 -12,1 -4,4 -4,1 
 35 51,4 -14,6 -4,9 -4,5 
 36 47,1 -13,0 -4,8 -4,4 
CYCONF 1 1,5 -0,4 -0,1 -0,1 
 2 1,6 0,0 0,2 0,2 
 3 1,9 0,0 0,2 0,2 
 4 1,8 -0,4 0,0 0,0 
 5 2,1 -0,2 -0,1 -0,1 
 6 1,9 0,0 0,2 0,2 
 7 2,2 -0,4 0,0 0,0 
 8 2,4 -0,4 -0,1 -0,1 
 9 2,6 -0,4 0,0 0,0 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 10 2,7 -0,1 0,1 0,1 
DARC 1 -43,8 4,3 1,8 1,7 
 2 -59,3 3,2 1,0 0,8 
 3 -30,0 7,7 4,8 4,8 
 4 -33,1 6,4 3,9 3,7 
 5 -36,5 6,6 3,3 3,2 
 6 -48,2 5,9 2,8 2,7 
 7 -14,4 10,9 6,7 6,6 
 8 -16,2 10,6 6,7 6,7 
 9 -17,2 11,0 6,6 6,5 
 10 -19,2 10,6 6,6 6,6 
 11 -31,6 9,8 5,1 5,1 
 12 -32,1 9,6 5,3 5,2 
 13 -34,1 9,8 5,1 5,0 
 14 -34,4 9,6 5,1 5,1 
DC9 1 -1,0 0,9 0,9 0,9 
 2 -13,3 -11,6 -7,6 -7,6 
 3 -14,3 1,9 2,0 2,0 
 4 -19,2 14,3 6,9 7,0 
 5 -19,5 10,6 9,2 9,0 
 6 -26,9 1,9 1,5 1,6 
 7 -38,1 6,8 5,1 5,1 
 8 -88,4 -9,0 -11,3 -12,1 
 9 -101,0 15,3 4,8 3,6 
G21EA 1 29,2 -1,3 -1,3 -1,3 
 2 33,7 1,2 1,2 1,2 
 3 78,4 1,3 1,3 1,3 
 4 32,1 -2,9 -2,9 -2,9 
 5 17,3 0,5 0,5 0,5 
 6 48,0 -0,3 -0,3 -0,3 
 7 83,5 -0,4 -0,4 -0,4 
 8 27,9 0,2 0,2 0,2 
 9 13,4 0,6 0,6 0,6 
 10 1,2 -1,7 -1,7 -1,7 
 11 8,3 0,3 0,3 0,3 
 12 16,8 0,1 0,1 0,1 
 13 41,7 0,9 0,9 0,9 
 14 29,3 -2,4 -2,4 -2,4 
 15 25,1 -1,0 -1,0 -1,0 
 16 31,4 -2,5 -2,5 -2,5 
 17 23,5 -0,9 -0,9 -0,9 
 18 28,8 -1,7 -1,7 -1,7 
 19 54,2 -1,8 -1,8 -1,8 
 20 9,5 -0,8 -0,8 -0,8 
 21 -0,2 2,2 2,2 2,2 
 22 89,5 1,4 1,4 1,4 
 23 24,9 0,0 0,0 0,0 
 24 38,0 -1,9 -1,9 -1,9 
 25 54,7 4,4 4,4 4,2 
G21IP 1 314,9 -1,9 -1,9 -1,9 
 2 123,3 3,0 3,0 3,0 
 3 214,9 -7,3 -7,3 -7,3 
 4 190,4 5,8 5,8 5,8 
 5 259,6 2,1 2,1 2,1 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 6 335,3 -0,6 -0,6 -0,6 
 7 313,8 4,3 4,3 4,3 
 8 401,7 1,2 1,2 1,2 
 9 118,5 2,5 2,5 2,5 
 10 176,3 25,9 25,9 25,9 
 11 138,0 -1,9 -1,9 -1,9 
 12 188,0 -3,0 -3,0 -3,0 
 13 241,9 -3,4 -3,4 -3,4 
 14 239,0 -0,4 -0,4 -0,4 
 15 299,1 -1,2 -1,2 -1,2 
 16 296,3 -2,6 -2,6 -2,6 
 17 235,7 -1,7 -1,7 -1,7 
 18 300,9 1,5 1,5 1,5 
 19 292,6 -2,0 -2,0 -2,0 
 20 371,3 -1,3 -1,3 -1,3 
 21 255,4 -2,8 -2,9 -2,9 
 22 234,1 -1,5 -1,5 -1,5 
 23 226,4 0,0 0,0 0,0 
 24 227,8 -3,4 -3,4 -3,4 
 25 239,3 -0,8 -0,8 -0,8 
 26 294,5 -2,0 -2,0 -2,0 
 27 264,6 -4,1 -4,1 -4,1 
 28 243,7 -4,7 -4,7 -4,6 
 29 323,0 0,1 0,1 0,1 
 30 359,4 -1,4 -1,4 -1,4 
 31 277,7 3,1 3,1 3,1 
 32 242,9 3,3 3,3 3,3 
 33 215,7 0,3 0,3 0,3 
 34 265,1 -3,8 -3,8 -3,8 
 35 291,7 -3,0 -3,0 -3,0 
 36 261,2 1,0 1,0 1,0 
G2RC 1 -1,0 -0,9 0,4 0,4 
 2 -2,0 1,9 1,6 1,6 
 3 -2,6 0,6 1,4 1,4 
 4 -3,9 -2,4 -1,3 -0,8 
 5 -7,0 -4,0 -4,1 -4,1 
 6 -10,0 -0,5 -0,1 0,0 
 7 -20,1 0,4 -0,5 -0,5 
 8 -25,4 -2,1 -2,6 -2,6 
 9 -26,4 -2,6 -2,3 -2,2 
 10 -26,9 -0,5 -0,6 -1,1 
 11 -26,3 2,4 3,0 3,5 
 12 -29,2 1,1 0,8 0,8 
 13 -32,7 3,4 2,1 2,0 
 14 -33,9 -1,0 -1,6 -1,6 
 15 -38,9 -0,8 -1,1 -1,1 
 16 -47,1 0,9 0,5 0,6 
 17 -48,4 -0,3 -0,7 -0,7 
 18 -60,5 1,5 1,7 1,8 
 19 -64,8 -0,1 -0,5 -0,4 
 20 -68,7 2,0 2,0 2,0 
 21 -80,7 5,6 5,8 5,8 
 22 -109,1 0,3 -0,6 -0,6 
 23 -134,3 -0,2 -0,2 -0,2 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 24 -151,6 -0,8 -4,3 -4,6 
 25 -212,7 -4,6 -4,3 -4,2 
HEAVY28 1 1,3 -1,1 0,3 0,0 
 2 2,4 -0,4 0,4 0,4 
 3 1,4 -1,0 0,2 0,1 
 4 0,9 -0,7 0,0 0,0 
 5 1,2 -1,0 0,0 -0,1 
 6 1,4 -1,1 0,3 0,2 
 7 0,7 -0,4 0,0 0,0 
 8 1,3 -1,3 0,2 0,0 
 9 0,7 -0,7 0,0 -0,1 
 10 0,4 -0,4 -0,2 -0,2 
 11 0,8 -0,8 -0,1 -0,2 
 12 1,0 -1,0 -0,1 -0,2 
 13 1,3 -1,3 0,1 -0,1 
 14 0,7 -0,7 0,1 0,0 
 15 1,3 -1,2 0,3 0,1 
 16 1,7 -0,4 0,1 0,1 
 17 1,1 -0,7 0,1 0,0 
 18 2,2 -0,7 0,1 0,1 
 19 2,1 -0,8 0,1 0,1 
 20 1,6 -0,8 0,3 0,1 
 21 2,8 -0,6 0,3 0,3 
 22 0,6 -0,7 0,2 0,0 
 23 0,7 -0,3 0,1 0,0 
 24 0,5 -0,6 0,1 0,0 
 25 1,2 -0,8 0,1 0,0 
 26 1,2 -0,9 0,1 0,0 
 27 0,8 -0,7 0,1 0,0 
 28 3,3 -0,5 0,4 0,4 
IDISP 1 -9,0 17,5 6,1 6,1 
 2 -58,5 -9,1 -1,4 -1,4 
 3 -1,9 5,4 2,2 2,1 
 4 8,2 9,7 3,4 3,3 
 5 -3,1 -2,6 -0,5 -0,5 
 6 0,4 -10,8 -2,5 -2,6 
ISO34 1 1,6 -0,8 -0,9 -0,9 
 2 21,9 2,7 2,6 2,6 
 3 7,2 1,0 1,1 1,1 
 4 1,0 0,2 0,1 0,1 
 5 0,9 -0,2 0,1 0,1 
 6 2,6 0,2 0,1 0,1 
 7 11,2 2,4 2,4 2,4 
 8 22,9 -1,9 -1,5 -1,4 
 9 6,9 0,6 0,5 0,5 
 10 3,6 -1,3 -0,4 -0,4 
 11 1,9 -5,2 -2,1 -2,1 
 12 47,0 6,4 5,9 5,9 
 13 36,0 3,5 3,1 3,1 
 14 24,2 0,6 0,5 0,5 
 15 7,3 0,5 0,5 0,5 
 16 10,8 0,6 0,7 0,7 
 17 27,0 0,2 0,5 0,5 
 18 11,2 0,5 0,6 0,6 



131 
 

 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 19 4,6 -0,3 -0,3 -0,3 
 20 20,2 -1,9 -1,9 -1,9 
 21 0,9 0,3 0,2 0,2 
 22 3,2 0,3 0,5 0,6 
 23 5,3 -0,2 -0,1 0,0 
 24 12,5 -1,2 -1,1 -1,1 
 25 26,5 1,0 1,1 1,1 
 26 18,2 -1,8 -1,8 -1,7 
 27 64,2 -0,4 0,0 0,0 
 28 31,2 2,0 2,0 2,0 
 29 11,9 -1,3 -1,1 -1,1 
 30 9,5 0,2 0,0 0,0 
 31 14,1 -1,1 -0,5 -0,5 
 32 7,1 -2,6 -2,3 -2,3 
 33 5,6 3,7 3,0 3,0 
 34 7,3 -0,5 -0,3 -0,3 
ISOL22 1 40,6 -13,7 -8,2 -8,1 
 2 11,7 -3,4 -3,5 -3,4 
 3 34,9 -7,9 -6,0 -5,9 
 4 25,9 -2,0 -2,2 -2,2 
 5 18,8 -7.3 -4.4 -4.4 
 6 18,3 23,4 18,0 18,1 
 7 22,3 -2,5 -1,0 -1,0 
 8 7,9 -3,3 -2,4 -2,3 
 9 38,1 -3,1 -2,9 -2,9 
 10 1,0 -0,4 -0,5 -0,4 
 11 35,1 -2,7 -2,0 -2,0 
 12 5,2 -0,7 0,1 0,2 
 13 3,9 -4,8 -3,7 -3,6 
 14 22,6 1,6 1,3 1,4 
 15 11,1 -8,1 -7,4 -7,4 
 16 26,1 -7,7 -6,0 -6,1 
 17 17,0 2,8 2,9 3,0 
 18 4,5 0,4 0,0 0,0 
 19 13,4 -11,6 -9,6 -9,5 
 20 0,5 -11,5 -8,2 -8,2 
 21 27,6 -10,2 -9,0 -9,0 
 22 16,1 -1,8 -0,7 -0,7 
MB08-165 1 129,0 -7,9 -7,1 -7,2 
 2 10,2 -3,4 -1,5 -2,0 
 3 -64,5 -7,5 -3,4 -2,3 
 4 64,2 -9,5 -6,3 -6,2 
 5 103,3 -3,1 -1,2 -1,0 
 6 94,9 -6,0 -2,0 -0,8 
 7 -83,8 1,6 2,2 2,1 
 8 -87,9 0,0 0,9 1,2 
 9 101,9 -6,3 -2,9 -2,2 
 10 73,4 -7,0 -5,6 -5,3 
 11 -69,9 -0,1 1,5 1,5 
 12 6,3 -1,3 -0,8 -0,8 
 13 -7,7 -2,2 -0,5 -0,5 
 14 212,8 -6,0 -2,9 -2,2 
 15 167,8 -9,5 -7,7 -7,7 
 16 70,7 -2,2 -1,1 -0,9 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 17 93,8 -9,9 -6,2 -5,5 
 18 -2,1 -2,7 -1,4 -0,8 
 19 79,8 -8,9 -4,1 -3,0 
 20 315,1 -4,2 -1,9 -1,4 
 21 145,4 -12,5 -8,7 -7,9 
 22 82,0 -5,4 -3,4 -3,8 
 23 33,4 -2,5 -0,9 -0,2 
 24 166,6 -14,8 -10,7 -10,0 
 25 -34,8 -3,4 -1,7 -2,0 
 26 -53,9 -3,2 -1,9 -1,9 
 27 -64,3 -1,1 -0,5 -0,3 
 28 228,3 -2,7 -1,0 -1,0 
 29 141,5 -7,1 -4,3 -3,8 
 30 -5,2 3,5 5,0 5,1 
 31 199,4 -1,0 -0,1 -0,1 
 32 346,8 -17,3 -8,4 -4,8 
 33 246,8 -2,5 -1,6 -1,8 
 34 -9,7 4,9 6,7 7,0 
 35 -4,9 -4,6 -2,7 -1,9 
 36 -34,4 -1,0 2,4 3,9 
 37 -199,4 -3,5 -0,1 0,9 
 38 41,7 -3,5 -0,9 -0,6 
 39 25,5 -5,1 -0,7 -0,5 
 40 145,0 -14,8 -7,4 -5,7 
 41 273,1 -2,8 1,8 2,4 
 42 316,1 -3,6 -1,3 -0,9 
 43 31,8 -13,9 -8,6 -7,6 
 44 3,8 -1,4 -0,7 -0,6 
 45 65,5 -3,4 -2,1 -1,8 
 46 36,6 -7,5 -4,3 -3,0 
 47 49,5 -2,0 1,0 1,2 
 48 96,3 -8,0 -5,8 -5,7 
 49 93,5 -10,6 -7,4 -7,3 
 50 62,6 -5,2 -2,7 -2,4 
 51 88,3 0,7 3,1 3,4 
 52 -12,7 -9,2 -7,2 -6,9 
 53 48,0 -7,8 -6,9 -6,7 
 54 16,9 -13,7 -9,7 -9,3 
 55 433,7 -15,0 -10,1 -9,1 
 56 248,5 -1,9 0,2 0,4 
 57 65,3 -3,0 -1,8 -1,4 
 58 13,2 -0,1 1,4 1,6 
 59 49,8 -2,9 -2,0 -2,2 
 60 282,1 -4,0 -1,9 -1,9 
 61 96,9 -9,5 -6,9 -6,8 
 62 2,2 -0,9 0,0 -0,1 
 63 331,1 -11,3 -5,8 -4,5 
 64 -45,4 -2,5 0,0 0,6 
 65 185,4 -9,9 -7,6 -7,4 
 66 7,9 -4,1 -1,0 -0,7 
 67 133,7 -6,6 -3,8 -3,0 
 68 103,7 -1,3 0,1 0,1 
 69 201,2 -0,4 1,0 0,9 
 70 62,6 -2,0 -0,1 0,1 



133 
 

 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 71 95,3 -7,4 -5,7 -5,6 
 72 148,9 -8,2 -4,9 -3,5 
 73 -37,5 -3,1 -1,9 -1,6 
 74 17,4 -7,4 -4,2 -2,9 
 75 32,6 -0,5 1,1 1,2 
 76 65,5 -1,9 -0,8 -0,6 
 77 91,6 -2,9 -0,9 -0,8 
 78 225,2 -12,3 -9,1 -8,4 
 79 139,5 -2,0 -1,1 -1,1 
 80 37,2 -4,6 -2,8 -2,3 
 81 86,8 -5,0 -2,4 -2,0 
 82 -120,4 -0,9 0,7 0,8 
 83 -169,0 0,8 3,0 3,6 
 84 -18,3 -1,1 -0,6 -0,6 
 85 -117,7 -5,1 -5,2 -5,1 
 86 6,4 -1,4 -0,8 -0,9 
 87 -54,5 -6,2 -3,8 -2,5 
 88 -394,9 -10,6 -7,3 -6,9 
 89 -200,2 -4,6 -2,4 -2,0 
 90 -109,0 0,2 0,6 0,6 
 91 37,7 -10,0 -8,3 -8,1 
 92 -7,8 -1,4 -0,4 -0,2 
 93 17,4 -1,3 2,3 2,4 
 94 44,6 -10,8 -9,0 -9,1 
 95 -341,8 -9,8 -4,8 -3,9 
 96 -87,7 -6,1 -3,6 -3,6 
 97 -131,5 -5,2 -2,8 -2,7 
 98 181,6 -13,8 -12,3 -12,6 
 99 67,9 -7,1 -6,3 -6,3 
 100 -98,9 0,2 0,7 0,8 
 101 20,5 -7,2 -6,3 -6,4 
 102 -10,5 -4,2 -1,7 -1,3 
 103 -171,7 -1,8 0,1 0,3 
 104 -207,9 -1,1 2,6 3,9 
 105 -107,3 -0,1 1,6 1,7 
 106 -100,9 -2,1 0,6 0,8 
 107 -124,8 4,4 6,3 6,4 
 108 -126,0 -12,7 -7,0 -6,4 
 109 -8,5 -0,2 0,7 0,7 
 110 -187,0 -2,5 -1,2 -0,9 
 111 -362,4 0,0 1,6 1,9 
 112 -359,8 -12,3 -8,6 -8,2 
 113 45,5 -5,0 -0,7 0,9 
 114 -146,9 1,8 4,8 5,3 
 115 -67,9 -0,7 0,7 0,7 
 116 275,2 -14,0 -10,1 -9,2 
 117 -25,5 0,1 0,8 0,9 
 118 52,6 -7,6 -6,6 -6,4 
 119 241,4 -7,8 -6,6 -7,1 
 120 45,2 -3,0 0,0 0,4 
 121 -59,4 -1,8 -0,7 -0,4 
 122 192,9 -20,3 -15,9 -14,6 
 123 -125,6 1,9 3,6 3,6 
 124 -311,4 -3,2 0,7 2,1 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 125 62,6 -9,0 -4,1 -3,4 
 126 60,0 -8,5 -6,8 -6,7 
 127 -64,1 -1,1 -0,5 -0,3 
 128 -62,2 -6,5 -2,9 -2,4 
 129 -570,6 -1,9 0,0 0,6 
 130 -192,1 -12,4 -7,7 -6,2 
 131 -96,0 -5,1 -2,6 -2,6 
 132 -37,9 -3,6 -2,8 -2,4 
 133 107,6 -2,8 -0,7 -1,1 
 134 -81,9 -0,7 1,1 1,5 
 135 39,5 -5,0 -0,3 -0,3 
 136 49,2 -8,0 -7,0 -6,8 
 137 -6,3 -1,5 -0,7 -0,6 
 138 47,5 -1,1 1,5 1,9 
 139 -266,7 -0,7 1,2 1,3 
 140 25,4 -8,8 -7,2 -7,0 
 141 -114,8 -9,3 -7,0 -7,0 
 142 -86,3 -11,8 -9,9 -10,1 
 143 -192,4 -1,3 0,3 0,4 
 144 179,1 -8,6 -4,7 -3,8 
 145 -173,9 -16,0 -12,3 -11,2 
 146 -55,0 -3,7 -1,7 -0,9 
 147 -68,1 0,0 1,4 1,8 
 148 -259,8 -16,3 -10,1 -8,1 
 149 -117,0 -6,8 -4,0 -4,0 
 150 -119,4 -3,7 -0,2 0,7 
 151 -225,2 -2,0 -1,0 -0,9 
 152 59,2 -7,4 -5,8 -5,8 
 153 301,7 -14,4 -10,9 -10,7 
 154 -312,7 -3,3 -0,9 0,1 
 155 -72,2 -6,2 -3,2 -1,7 
 156 -77,8 -6,1 -2,7 -1,6 
 157 -240,7 -0,7 0,0 0,3 
 158 -164,1 -9,0 -6,5 -6,0 
 159 180,4 -11,2 -7,5 -7,7 
 160 127,8 -5,0 -2,7 -3,1 
 161 -79,4 -0,4 1,7 1,5 
 162 -64,2 -1,0 -0,5 -0,3 
 163 -42,5 -14,6 -12,1 -12,0 
 164 52,3 -4,7 -3,1 -3,1 
 165 -136,6 -6,4 -3,8 -2,9 
NBPRC 1 -31,8 1,8 1,0 1,0 
 2 -0,1 -1,4 -0,9 -0,9 
 3 37,3 -0,1 0,2 0,2 
 4 -18,9 4,9 2,9 2,8 
 5 -48,3 3,7 1,7 1,4 
 6 -45,1 9,3 4,6 4,5 
 7 -24,4 0,8 -0,5 -0,7 
 8 40,4 -0,3 -0,9 -0,8 
 9 -14,6 1,8 -0,4 -0,6 
 10 18,8 0,1 -0,4 -0,2 
 11 -30,8 5,5 0,5 0,2 
 12 17,6 -1,1 -0,4 -0,1 
O3ADD6 1 -1,9 0,2 -0,5 -0,5 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 2 7,7 -2,5 -3,6 -3,7 
 3 -63,8 3,9 2,9 2,8 
 4 -1,9 0,0 -0,9 -0,9 
 5 3,4 -3,1 -4,4 -4,4 
 6 -57,2 4,5 3,5 3,5 
PA 1 167,8 0,1 0,2 0,2 
 2 193,4 3,1 3,3 3,3 
 3 209,7 4,4 4,6 4,6 
 4 219,7 5,5 5,7 5,7 
 5 211,9 -0,6 -0,4 -0,5 
 6 171,6 -0,4 -0,3 -0,3 
 7 157,4 -0,1 0,1 0,0 
 8 156,8 0,2 0,5 0,6 
 9 192,7 1,0 1,3 1,3 
 10 174,2 0,3 0,5 0,6 
 11 137,8 0,0 0,2 0,2 
 12 106,3 -1,2 -1,2 -1,2 
PCONF 1 0,1 -2,3 -0,4 -0,5 
 2 0,9 -1,1 -0,4 -0,4 
 3 1,2 -3,3 -0,1 -0,2 
 4 0,8 -1,7 -0,2 -0,3 
 5 1,3 -2,9 0,0 -0,1 
 6 1,9 -1,1 -0,4 -0,4 
 7 2,4 -0,8 -0,3 -0,3 
 8 2,1 -3,0 -0,2 -0,2 
 9 2,5 -2,5 -0,6 -0,6 
 10 2,0 -2,0 -0,6 -0,7 
RG6 1 0,1 -0,1 0,0 0,0 
 2 0,3 -0,3 -0,1 -0,1 
 3 0,4 -0,5 -0,1 -0,2 
 4 0,6 -0,6 0,0 -0,1 
 5 0,7 -0,7 0,0 -0,1 
 6 0,8 -0,8 0,0 -0,2 
RSE43 1 -15,2 0,9 1,0 1,0 
 2 1,9 -0,5 -0,3 -0,3 
 3 6,8 -0,1 0,0 0,0 
 4 7,0 -8,9 -8,7 -8,7 
 5 0,1 -0,7 -0,6 -0,6 
 6 1,4 -0,7 -0,6 -0,6 
 7 -3,2 -0,9 -0,8 -0,8 
 8 -1,3 -0,8 -0,7 -0,7 
 9 -1,8 -0,7 -0,6 -0,6 
 10 -17,5 -0,6 -0,5 -0,6 
 11 -10,0 -0,2 -0,1 -0,1 
 12 -8,6 -0,3 -0,2 -0,2 
 13 -6,3 -0,8 -0,7 -0,7 
 14 -6,3 -0,9 -0,8 -0,8 
 15 -6,6 -0,7 -0,6 -0,6 
 16 -6,4 -0,7 -0,6 -0,6 
 17 -3,0 -0,7 -0,6 -0,6 
 18 -3,9 -0,5 -0,4 -0,4 
 19 -12,0 -1,5 -1,4 -1,4 
 20 4,7 -0,4 -0,4 -0,4 
 21 -12,6 -1,6 -1,5 -1,5 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 22 -11,1 -1,0 -0,9 -1,0 
 23 -8,6 -1,6 -1,6 -1,6 
 24 -12,8 -1,6 -1,4 -1,5 
 25 -3,3 -0,9 -0,8 -0,9 
 26 -3,9 -0,5 -0,5 -0,5 
 27 -2,7 -1,0 -0,9 -0,9 
 28 -5,9 -0,8 -0,7 -0,8 
 29 -6,2 -1,0 -0,9 -0,9 
 30 -4,2 -0,8 -0,7 -0,7 
 31 0,7 -0,5 -0,4 -0,4 
 32 -10,8 -1,4 -1,3 -1,3 
 33 -8,4 -1,2 -1,1 -1,1 
 34 2,7 -0,7 -0,6 -0,6 
 35 -9,4 -1,3 -1,2 -1,2 
 36 0,0 -0,8 -0,6 -0,7 
 37 -2,9 -1,1 -0,9 -0,9 
 38 -22,5 -2,6 -2,5 -2,5 
 39 -24,1 -3,1 -3,0 -3,0 
 40 -25,4 -3,4 -3,3 -3,3 
 41 -13,1 -0,7 -0,7 -0,7 
 42 -6,4 -1,9 -1,7 -1,7 
 43 -2,3 -0,6 -0,4 -0,5 
S22 1 3,2 -0,4 0,0 0,0 
 2 5,0 0,0 0,3 0,3 
 3 18,8 -0,6 0,6 0,5 
 4 16,1 -1,1 0,2 0,1 
 5 20,7 -1,4 0,2 0,2 
 6 17,0 -1,5 0,4 0,4 
 7 16,7 -2,1 0,0 0,0 
 8 0,5 -0,6 -0,1 -0,1 
 9 1,5 -1,1 -0,1 -0,2 
 10 1,5 -1,2 -0,1 -0,1 
 11 2,6 -3,2 0,3 0,3 
 12 4,2 -3,2 0,3 0,2 
 13 9,7 -4,5 0,2 0,1 
 14 4,6 -4,5 0,4 0,3 
 15 11,7 -6,3 0,3 0,1 
 16 1,5 -0,4 0,1 0,1 
 17 3,3 -0,9 0,2 0,1 
 18 2,3 -1,1 0,0 0,0 
 19 4,6 -1,3 0,1 0,1 
 20 2,7 -1,9 0,1 0,1 
 21 5,6 -2,5 0,0 0,0 
 22 7,1 -2,1 0,0 0,0 
SCONF 1 0,8 0,1 0,0 0,0 
 2 2,6 -0,6 -0,2 -0,2 
 3 3,4 -0,5 -0,2 -0,2 
 4 4,9 -0,6 -0,3 -0,3 
 5 5,2 -0,7 -0,3 -0,3 
 6 4,5 -0,3 -0,1 -0,1 
 7 4,7 -0,4 -0,2 -0,2 
 8 6,7 -1,1 -0,5 -0,5 
 9 6,8 -1,0 -0,5 -0,5 
 10 6,1 -0,7 -0,3 -0,4 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 11 6,1 -0,6 -0,3 -0,3 
 12 6,2 -0,5 -0,3 -0,3 
 13 6,8 -0,8 -0,4 -0,4 
 14 6,7 -0,7 -0,4 -0,4 
 15 0,3 0,0 -0,1 -0,1 
 16 5,9 1,3 0,1 0,1 
 17 5,3 0,6 -0,7 -0,6 
SIE11 1 57,4 10,2 10,2 10,2 
 2 35,3 4,0 4,6 4,6 
 3 37,3 8,2 8,6 8,6 
 4 35,3 0,4 2,1 2,2 
 5 22,6 -0,6 0,6 0,6 
 6 -1,0 5,2 5,5 5,7 
 7 1,1 -0,1 0,2 0,2 
 8 9,5 -7,1 -6,4 -6,0 
 9 10,5 1,7 2,4 2,5 
 10 69,6 -1,9 -0,9 -0,8 
 11 94,4 11,6 11,8 11,9 
W4-08 1 607,0 0,1 1,8 1,9 
 2 411,0 0,0 0,5 0,6 
 3 471,0 -1,6 -1,1 -1,0 
 4 713,1 -3,0 -1,6 -1,6 
 5 343,8 1,4 1,9 2,0 
 6 502,0 5,0 6,2 6,4 
 7 482,3 1,3 2,3 2,3 
 8 474,6 1,0 1,9 1,9 
 9 582,3 -0,9 0,2 0,2 
 10 258,8 -2,0 -1,7 -1,7 
 11 224,9 3,9 4,3 4,3 
 12 296,5 1,1 1,7 1,7 
 13 438,3 1,1 2,0 1,9 
 14 134,7 -8,1 -7,8 -7,8 
 15 152,4 -2,0 -1,5 -1,5 
 16 431,0 -6,8 -6,0 -5,8 
 17 535,9 -5,6 -2,7 -2,0 
 18 290,6 -4,2 1,4 4,3 
 19 260,6 -3,2 -2,4 -2,3 
 20 346,9 -5,5 -4,2 -4,0 
 21 335,8 1,0 1,9 2,1 
 22 280,8 0,1 1,7 2,1 
 23 208,8 -3,5 -2,1 -1,6 
 24 168,4 -4,7 -2,3 -1,5 
 25 234,4 -5,5 -0,9 0,4 
 26 225,3 0,0 1,3 1,7 
 27 177,4 -4,1 -2,8 -2,4 
 28 312,7 -9,0 -5,9 -4,7 
 29 285,5 0,6 1,5 1,7 
 30 128,1 -0,1 0,6 0,7 
 31 126,4 -3,7 -3,1 -3,0 
 32 101,5 -3,8 -2,7 -2,5 
 33 109,5 -1,6 -1,5 -1,5 
 34 107,2 -0,4 -0,4 -0,4 
 35 141,6 -2,0 -2,0 -2,0 
 36 233,0 -2,4 -2,2 -2,2 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 37 84,2 -0,5 -0,4 -0,4 
 38 190,7 -0,1 0,1 0,1 
 39 307,9 0,1 0,4 0,4 
 40 420,4 -1,3 -0,8 -0,8 
 41 266,2 -2,5 -2,0 -1,9 
 42 405,5 -0,9 -0,2 -0,2 
 43 298,0 0,2 0,5 0,5 
 44 147,0 -12,1 -11,7 -11,7 
 45 228,5 2,1 2,3 2,3 
 46 259,7 -1,2 -1,0 -1,0 
 47 181,4 -0,3 0,0 0,0 
 48 152,8 2,1 2,2 2,3 
 49 120,8 2,3 2,5 2,5 
 50 53,1 -0,3 -0,3 -0,3 
 51 39,0 -3,0 -3,0 -3,0 
 52 242,3 -0,8 -0,1 0,0 
 53 87,7 -0,7 -0,5 -0,5 
 54 183,9 -2,7 -2,3 -2,2 
 55 107,5 -2,1 -2,0 -1,9 
 56 126,5 0,9 1,3 1,3 
 57 65,5 -1,2 -1,0 -0,9 
 58 62,8 -2,1 -1,9 -1,9 
 59 117,6 -0,5 0,7 1,3 
 60 104,3 -0,8 0,1 0,5 
 61 59,8 -3,8 -3,1 -2,9 
 62 2,7 -0,2 1,0 1,4 
 63 67,5 -5,6 -5,0 -4,9 
 64 85,0 -1,8 -1,7 -1,6 
 65 281,3 1,8 2,1 2,2 
 66 105,2 -1,9 -1,6 -1,5 
 67 182,5 -0,7 -0,6 -0,5 
 68 83,1 1,9 2,0 2,0 
 69 182,6 1,7 1,9 1,9 
 70 313,4 1,2 1,6 1,7 
 71 158,7 -2,7 -2,5 -2,5 
 72 73,6 -1,3 -1,1 -1,0 
 73 213,2 -1,3 -0,8 -0,6 
 74 163,8 -2,1 -1,8 -1,7 
 75 122,6 -3,1 -2,0 -1,4 
 76 73,9 -0,4 -0,2 -0,1 
 77 325,0 -2,3 -1,4 -1,3 
 78 193,1 -1,0 -0,7 -0,5 
 79 142,7 -0,4 -0,1 0,0 
 80 172,2 -2,7 -2,1 -1,9 
 81 105,8 -32,0 -31,7 -31,7 
 82 132,7 0,7 0,8 0,9 
 83 309,1 1,4 1,7 1,8 
 84 359,9 -1,6 -0,9 -0,8 
 85 446,1 -0,8 0,0 0,0 
 86 564,1 -1,9 -0,9 -0,8 
 87 439,4 0,2 0,9 1,0 
 88 279,4 1,3 1,6 1,6 
 89 374,7 -0,9 -0,4 -0,4 
 90 390,1 1,2 1,7 1,7 
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 number Eref.  
uncorr. 

ΔEerr. 
BJ 

 
CSO 

 91 205,9 -0,8 -0,5 -0,5 
 92 227,9 5,1 5,5 5,5 
 93 270,9 6,5 7,0 7,0 
 94 147,4 -1,1 -0,7 -0,7 
 95 175,5 -0,5 -0,3 -0,3 
 96 269,1 -3,2 -2,9 -2,9 
 97 93,8 -2,7 -2,4 -2,4 
 98 166,2 -3,1 -2,6 -2,6 
 99 165,1 -2,5 -1,3 -0,9 
WATER27 1 5,0 0,0 0,3 0,3 
 2 15,8 -0,1 0,8 0,8 
 3 27,4 0,4 2,0 1,9 
 4 35,9 0,8 2,7 2,6 
 5 46,0 -0,7 2,8 2,7 
 6 45,8 -0,4 2,9 2,8 
 7 45,3 0,4 3,2 3,1 
 8 44,3 1,1 3,3 3,2 
 9 72,6 -0,6 4,8 4,6 
 10 72,6 -0,7 4,7 4,6 
 11 200,1 -1,8 11,8 11,6 
 12 212,6 -10,8 6,8 6,3 
 13 215,0 -12,1 4,9 4,5 
 14 217,9 -12,6 4,0 3,7 
 15 33,5 1,5 1,9 1,9 
 16 56,9 1,8 2,6 2,6 
 17 76,5 1,9 3,1 3,1 
 18 117,8 0,7 4,6 4,5 
 19 114,9 1,7 4,6 4,5 
 20 26,6 4,7 4,9 4,9 
 21 48,4 5,8 6,5 6,5 
 22 67,6 6,0 7,2 7,2 
 23 84,8 4,6 6,9 6,8 
 24 84,8 5,5 8,2 8,0 
 25 100,7 4,6 8,2 8,1 
 26 115,7 4,4 9,1 8,9 
 27 28,5 -2,6 -1,9 -2,0 
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Table 17: Statistical error values of the BP functional for the GMTKN30 benchmark set2 
and its subcategories. All values in kcal mol-1, except MARE (%). 
 D3 MD stdev MAD med(AD) MAREa err 

range 

all none -0,4 9,3 6,6 4,8 77,5 87,3 
 BJ 1,3 8,9 6,2 4,1 56,0 78,7 
 CSO 1,6 9,2 6,4 4,2 56,5 77,6 
base none 0,6 10,9 7,2 5,2 56,1 87,3 
 BJ 2,3 11,2 7,4 5,4 61,2 78,7 
 CSO 2,7 11,5 7,5 5,5 62,2 76,1 
rct none -1,6 7,3 5,5 3,6 72,2 56,2 
 BJ -0,7 5,1 3,5 2,2 55,5 48,9 
 CSO -0,6 5,4 3,6 2,3 55,9 52,0 
nci none -1,6 5,5 3,3 1,3 152,4 52,8 
 BJ 1,4 3,5 1,9 0,6 41,3 29,7 
 CSO 1,3 3,4 1,8 0,5 40,8 29,3 

a) Reaction #36 of the RSE34 is not included since the corresponding reference value is zero 

Table  18: Statistical error values of the BLYP functional for the GMTKN30 benchmark 
set2 and its subcategories. All values in kcal mol-1, except MARE (%). 
 D3 MD stdev MAD med(AD) MAREa err 

range 

All none -2,2 10,6 7,5 5,0 93,2 93,3 
 BJ -0,2 8,6 5,8 3,6 57,9 80,7 
 CSO 0,0 8,7 5,9 3,6 59,5 80,5 
Base none -2,8 10,8 6,8 5,0 53,5 88,3 
 BJ -0,7 10,1 6,3 4,5 52,5 80,7 
 CSO -0,3 10,3 6,3 4,4 53,0 80,5 
Rct none -1,2 11,6 8,1 5,0 120,5 83,8 
 BJ -0,3 7,2 4,9 3,0 85,6 60,4 
 CSO -0,1 7,4 5,0 3,1 88,9 61,9 
Nci none -2,3 7,3 4,0 1,7 170,1 77,2 
 BJ 1,3 3,4 1,7 0,3 29,2 24,0 
 CSO 1,0 2,9 1,4 0,3 31,4 24,4 

a) Reaction #36 of the RSE34 is not included since the corresponding reference value is zero 

Table  19: Statistical error values of the PBE functional for the GMTKN30 benchmark 
set2 and its subcategories. All values in kcal mol-1, except MARE (%). 
 D3 MD stdev MAD med(AD) MAREa err 

range 

All none 0,6 9,5 6,6 4,6 70,8 88,8 
 BJ 1,5 9,8 6,7 4,2 60,8 90,8 
 CSO 1,8 9,9 6,8 4,0 61,6 92,6 
Base none 1,8 11,5 7,6 5,3 55,5 88,8 
 BJ 2,7 12,0 7,8 5,4 60,0 85,5 
 CSO 3,2 12,1 7,8 5,4 60,4 85,5 
Rct none -1,7 6,9 5,1 3,7 78,0 61,1 
 BJ -1,2 5,9 4,1 2,8 72,8 59,7 
 CSO -1,1 6,1 4,2 2,9 72,4 61,5 
Nci none 0,3 4,5 2,7 1,0 106,0 37,1 
 BJ 2,3 6,1 2,8 0,4 43,8 45,8 
 CSO 2,1 5,7 2,7 0,5 48,0 43,7 

a) Reaction #36 of the RSE34 is not included since the corresponding reference value is zero 
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Table  20: Statistical error values of the TPSS functional for the GMTKN30 benchmark 
set2 and its subcategories. All values in kcal mol-1, except MARE (%). 
 D3 MD stdev MAD med(AD) MAREa err 

range 

All none -1,9 8,7 6,1 3,9 70,8 73,7 
 BJ -0,6 8,2 5,6 3,7 51,6 68,0 
 CSO -0,2 8,3 5,7 3,9 52,3 68,8 
Base none -2,4 9,9 5,7 4,0 49,8 70,9 
 BJ -1,2 9,9 5,7 4,4 52,9 68,0 
 CSO -0,5 10,2 5,9 4,5 54,1 68,8 
Rct none -1,6 7,9 5,8 3,9 73,6 60,1 
 BJ -1,0 5,8 4,2 3,1 57,4 51,0 
 CSO -0,7 6,0 4,3 3,0 56,8 53,3 
Nci none -1,1 5,0 2,8 1,2 130,9 47,5 
 BJ 1,4 3,8 2,0 0,4 38,6 32,5 
 CSO 1,5 3,7 2,0 0,5 39,9 32,0 

a) Reaction #36 of the RSE34 is not included since the corresponding reference value is zero 

Table  21: Statistical error values of the B3LYP functional for the GMTKN30 benchmark 
set2 and its subcategories. All values in kcal mol-1, except MARE (%). 
 D3 MD stdev MAD med(AD) MAREa err 

range 

All none -2,6 7,5 5,3 3,2 68,1 66,5 
 BJ -0,9 5,4 3,7 2,4 38,2 54,0 
 CSO -0,8 5,3 3,6 2,4 39,2 54,5 
Base none -3,5 7,2 4,5 3,0 36,3 52,6 
 BJ -1,8 6,0 3,6 2,4 35,3 52,3 
 CSO -1,5 5,8 3,6 2,5 34,9 52,4 
Rct none -1,7 8,7 6,0 3,2 83,4 63,0 
 BJ -0,9 4,8 3,4 2,2 53,3 43,7 
 CSO -0,7 5,0 3,5 2,3 55,8 45,2 
Nci none -1,7 5,8 3,2 1,4 140,7 58,7 
 BJ 1,3 3,3 1,6 0,3 22,0 21,4 
 CSO 1,0 2,8 1,4 0,2 25,2 18,2 

a) Reaction #36 of the RSE34 is not included since the corresponding reference value is zero 

Table 22: Statistical error values of the PBE0 functional for the GMTKN30 benchmark 
set2 and its subcategories. All values in kcal mol-1, except MARE (%). 
 D3 MD stdev MAD med(AD) MAREa err 

range 

All none -1,3 6,6 4,6 3,1 53,0 69,7 
 BJ -0,4 6,7 4,4 2,9 40,6 70,1 
 CSO -0,1 6,8 4,4 3,0 41,5 69,0 
Base none -1,1 7,8 3,8 2,8 31,3 69,7 
 BJ -0,3 8,0 3,6 2,9 33,3 70,1 
 CSO 0,1 8,0 3,7 2,9 33,8 69,0 
Rct none -2,2 5,5 4,1 2,7 66,4 48,1 
 BJ -1,7 4,9 3,5 2,4 61,0 49,6 
 CSO -1,5 5,2 3,6 2,4 61,6 51,6 
Nci none -0,4 3,6 2,2 0,9 97,9 27,9 
 BJ 1,5 3,9 1,9 0,3 29,4 28,5 
 CSO 1,4 3,7 1,9 0,4 31,8 27,7 

a) Reaction #36 of the RSE34 is not included since the corresponding reference value is zero 
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Table 23: Statistical error values of the PW6B95 functional for the GMTKN30 
benchmark set2 and its subcategories. All values in kcal mol-1, except MARE (%). 
 D3 MD stdev MAD med(AD) MAREa err 

range 

All none -0,9 5,0 3,4 1,1 36,9 64,4 
 BJ -0,3 4,6 3,0 0,7 29,0 64,2 
 CSO -0,1 4,6 3,0 0,6 29,4 64,2 
Base none -0,6 5,1 3,1 2,1 25,8 50,4 
 BJ -0,1 5,1 2,9 2,0 26,1 51,1 
 CSO 0,3 5,2 2,9 2,0 26,6 52,8 
Rct none -1,4 5,2 3,7 2,6 47,9 47,3 
 BJ -1,0 4,4 3,1 2,3 42,9 48,5 
 CSO -0,9 4,4 3,0 2,3 42,0 49,9 
Nci none -1,0 4,2 2,0 0,7 53,4 42,0 
 BJ 0,2 2,1 0,9 0,2 14,8 19,4 
 CSO 0,3 2,0 0,9 0,3 17,3 16,9 

a) Reaction #36 of the RSE34 is not included since the corresponding reference value is zero 

Table 24: Statistical error values of the B2PLYP functional for the GMTKN30 
benchmark set2 and its subcategories. All values in kcal mol-1, except MARE (%). 
 D3 MD stdev MAD med(AD) MAREa err 

range 

all none -1,6 4,6 3,2 1,9 38,4 57,9 
 BJ -0,8 3,5 2,3 1,4 22,9 57,6 
 CSO -0,7 3,5 2,2 1,5 22,9 57,6 
base none -2,4 4,6 2,5 1,7 21,5 57,9 
 BJ -1,6 3,9 2,1 1,6 20,2 57,6 
 CSO -1,4 3,8 2,1 1,6 20,1 57,6 
rct none -0,8 4,8 3,3 1,9 46,1 38,0 
 BJ -0,4 3,1 2,1 1,3 32,0 29,3 
 CSO -0,3 3,1 2,1 1,3 31,8 30,2 
nci none -0,6 3,2 1,8 0,8 77,5 30,1 
 BJ 0,9 2,2 1,1 0,2 16,4 14,3 
 CSO 0,8 2,2 1,1 0,2 16,9 14,2 

a) Reaction #36 of the RSE34 is not included since the corresponding reference value is zero 
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