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Table S1. B3LYP/6-311+G(d,p) Zero Point Energies (ZPE, hartrees) and B3LYP/6-311+G(3df,2p) 
total energies (E, hartrees) 

Structure ZPE E  

1a 0.11448 -420.92822 
2 0.13543 -422.10533 
3 0.13566 -422.10298 
4 0.13683 -422.12392 
5a 0.16052 -423.36754 
5b 0.16067 -423.36622 
6 0.18331 -424.56810 
7 0.18356 -424.56707 
8 0.18366 -424.56882 
9a 0.12600 -401.08305 
10 0.14787 -402.22743 
11 0.14782 -402.22463 
12 0.14947 -402.23628 
13a 0.17239 -403.49109 
13b 0.17280 -403.47742 
14 0.19571 -404.68842 
15 0.19595 -404.68765 
16 0.19701 -404.68796 
17a 0.12702 -401.07492 
17b 0.12641 -401.06869 
18 0.14850 -402.22202 
19 0.14878 -402.21964 
20 0.14920 -402.24701 
21a 0.17281 -403.48174 
21b 0.17270 -403.48870 
22 0.19639 -404.68459 
23 0.19660 -404.68371 
24 0.19603 -404.69194 
25a 0.13866 -381.19668 
25b 0.13861 -381.17680 
26 0.16085 -382.34243 
27 0.16081 -382.33930 
28 0.16179 -382.35809 
29a 0.18482 -383.60210 
29b 0.18517 -383.59780 
30 0.20885 -384.80456 
31 0.20891 -384.80247 
32 0.20889 -384.80260 

 
 
 

 

 


