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1  
 

HF=-1896.923575 

 

Zero-point correction=                                                 0.664087 

(Hartree/Particle) 

Thermal correction to Energy=                                   0.700995 

Thermal correction to Enthalpy=                                0.701939 

Thermal correction to Gibbs Free Energy=               0.591838 

Sum of electronic and zero-point Energies=                    -1896.259489 

Sum of electronic and thermal Energies=                         -1896.222580 

Sum of electronic and thermal Enthalpies=                      -1896.221636 

Sum of electronic and thermal Free Energies=                -1896.331737 

 

S t a n d a r d  o r i e n t a t i o n :  
- - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -  

   C e n t e r     A t o m i c     A t o m i c              C o o r d i n a t e s  ( A n g s t r o m s )  
   N u m b e r    N u m b e r      T y p e              X               Y                Z  

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

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

HF=-1896.9216111 

 

Zero-point correction=                                                 0.664104  

(Hartree/Particle) 

 Thermal correction to Energy=                                   0.700937 

 Thermal correction to Enthalpy=                                0.701882 

 Thermal correction to Gibbs Free Energy=               0.592161 

 Sum of electronic and zero-point Energies=                    -1896.257507 

 Sum of electronic and thermal Energies=                         -1896.220674 

 Sum of electronic and thermal Enthalpies=                      -1896.219730 

 Sum of electronic and thermal Free Energies=                -1896.329450 

 
 

S t a n d a r d  o r i e n t a t i o n :  
- - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -  

   C e n t e r     A t o m i c     A t o m i c              C o o r d i n a t e s  ( A n g s t r o m s )  
   N u m b e r    N u m b e r      T y p e              X               Y                Z  

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

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

 
 
 

3  
 

HF=-2050.60380 

 

Zero-point correction=                                                  0.710514  

(Hartree/Particle) 

 Thermal correction to Energy=                                   0.750123 

 Thermal correction to Enthalpy=                                0.751067 

 Thermal correction to Gibbs Free Energy=               0.635215 
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 Sum of electronic and zero-point Energies=                    -2049.893294 

 Sum of electronic and thermal Energies=                         -2049.853686 

 Sum of electronic and thermal Enthalpies=                      -2049.852741 

 Sum of electronic and thermal Free Energies=                -2049.968594 

 
 

S t a n d a r d  o r i e n t a t i o n :  
- - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -  
C e n t e r     A t o m i c     A t o m i c              C o o r d i n a t e s  ( A n g s t r o m s )  
N u m b e r    N u m b e r      T y p e              X               Y                Z  
- - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -  
      1           6            0         6 . 0 4 5 0 6 7     0 . 0 0 7 1 0 3     1 . 4 7 2 7 5 9  
      2           6            0         7 . 2 8 2 6 6 2     0 . 2 2 7 7 4 7     2 . 0 9 9 1 8 3  
      3           6            0         8 . 3 4 5 0 7 9    - 0 . 6 1 8 2 2 8     1 . 7 6 9 0 2 8  
      4           6            0         8 . 2 5 0 2 9 0    - 1 . 6 8 0 4 8 1     0 . 8 3 3 5 9 0  
      5           6            0         4 . 0 5 3 3 8 2    - 0 . 1 6 2 2 9 7     0 . 5 8 3 6 8 2  
      6           1            0         7 . 4 0 7 8 6 7     1 . 0 3 3 9 5 4     2 . 8 0 9 3 1 9  
      7           1            0         9 . 3 0 1 7 3 5    - 0 . 4 4 9 4 8 4     2 . 2 4 8 7 4 9  
      8           1            0         9 . 1 1 3 0 7 5    - 2 . 2 9 2 2 4 6     0 . 6 0 8 3 3 6  
      9           7            0         6 . 0 3 7 6 8 2    - 1 . 0 5 0 7 9 0     0 . 6 0 6 8 1 5  

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

 
 
 

4  
 

HF=-2050.6020352 

 

Zero-point correction=                                                  0.710519  

(Hartree/Particle) 

 Thermal correction to Energy=                                   0.750137 

 Thermal correction to Enthalpy=                                0.751082 

 Thermal correction to Gibbs Free Energy=               0.634265 

 Sum of electronic and zero-point Energies=                    -2049.891517 

 Sum of electronic and thermal Energies=                         -2049.851898 

 Sum of electronic and thermal Enthalpies=                      -2049.850954 

 Sum of electronic and thermal Free Energies=                -2049.967770 
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S t a n d a r d  o r i e n t a t i o n :  
- - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -  

   C e n t e r     A t o m i c     A t o m i c              C o o r d i n a t e s  ( A n g s t r o m s )  
   N u m b e r    N u m b e r      T y p e              X               Y                Z  

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

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

 
 
 

 5  
 

HF=-2050.5985772 

 

Zero-point correction=                                                  0.709888  

(Hartree/Particle) 

 Thermal correction to Energy=                                   0.749715 

 Thermal correction to Enthalpy=                                0.750659 

 Thermal correction to Gibbs Free Energy=               0.633481 

 Sum of electronic and zero-point Energies=                    -2049.888689 

 Sum of electronic and thermal Energies=                         -2049.848863 

 Sum of electronic and thermal Enthalpies=                      -2049.847919 

 Sum of electronic and thermal Free Energies=                -2049.965096 

 
 

S t a n d a r d  o r i e n t a t i o n :  
- - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -  

   C e n t e r     A t o m i c     A t o m i c              C o o r d i n a t e s  ( A n g s t r o m s )  
   N u m b e r    N u m b e r      T y p e              X               Y                Z  

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

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

 

1 . B a 2 +  

 

HF=-1922.1115511 

 

Zero-point correction=                                                    0.668339 

 (Hartree/Particle) 

 Thermal correction to Energy=                                     0.706227 

 Thermal correction to Enthalpy=                                  0.707171 

 Thermal correction to Gibbs Free Energy=                 0.597769 

 Sum of electronic and zero-point Energies=                     -1921.443212 

 Sum of electronic and thermal Energies=                         -1921.405324 

 Sum of electronic and thermal Enthalpies=                      -1921.404380 

 Sum of electronic and thermal Free Energies=                -1921.513782 

 
 

S t a n d a r d  o r i e n t a t i o n :  
- - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -  

   C e n t e r     A t o m i c     A t o m i c              C o o r d i n a t e s  ( A n g s t r o m s )  
   N u m b e r    N u m b e r      T y p e              X               Y                Z  

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

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

 
 

 

2 . B a 2 +  

 

HF=-1922.1051682 

 

Zero-point correction=                                                 0.667986  

(Hartree/Particle) 

 Thermal correction to Energy=                                   0.705946 

 Thermal correction to Enthalpy=                                0.706890 

 Thermal correction to Gibbs Free Energy=               0.596847 

 Sum of electronic and zero-point Energies=                     -1921.437182 

 Sum of electronic and thermal Energies=                         -1921.399222 

 Sum of electronic and thermal Enthalpies=                      -1921.398278 

 Sum of electronic and thermal Free Energies=                -1921.508321 

 
 

S t a n d a r d  o r i e n t a t i o n :  
- - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -  

   C e n t e r     A t o m i c     A t o m i c              C o o r d i n a t e s  ( A n g s t r o m s )  
   N u m b e r    N u m b e r      T y p e              X               Y                Z  

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

     1 0           7            0         5 . 0 6 6 8 7 7    - 2 . 0 2 5 2 2 3    - 0 . 1 5 4 4 6 8  
     1 1           6            0         3 . 3 2 1 1 2 0    - 0 . 2 2 0 2 1 1    - 0 . 0 7 1 0 6 2  
     1 2           6            0         2 . 4 0 6 7 7 6    - 0 . 7 1 8 7 8 1     0 . 9 1 9 1 4 5  
     1 3           6            0         2 . 9 0 9 9 6 8     0 . 7 7 0 6 1 5    - 0 . 9 4 6 8 9 3  
     1 4           6            0         2 . 7 7 8 2 4 7    - 1 . 7 0 7 5 0 7     1 . 8 6 9 2 8 7  
     1 5           6            0         1 . 0 7 5 4 4 1    - 0 . 1 7 9 4 8 0     0 . 9 6 3 6 7 6  
     1 6           6            0         1 . 5 9 7 0 9 0     1 . 2 7 5 4 2 9    - 0 . 9 1 4 1 2 9  
     1 7           1            0         3 . 6 0 2 6 5 9     1 . 1 3 7 4 8 7    - 1 . 6 9 5 4 4 1  
     1 8           6            0         1 . 8 7 3 4 9 5    - 2 . 1 4 5 6 0 4     2 . 8 0 4 2 6 5  
     1 9           1            0         3 . 7 7 6 0 7 7    - 2 . 1 1 9 7 0 9     1 . 8 4 0 7 2 8  
     2 0           6            0         0 . 1 5 5 5 8 5    - 0 . 6 4 3 9 7 8     1 . 9 6 6 8 4 1  
     2 1           6            0         0 . 6 9 9 6 6 0     0 . 8 0 4 3 3 6     0 . 0 1 4 0 2 6  
     2 2           1            0         1 . 2 9 4 2 1 9     2 . 0 2 5 6 9 0    - 1 . 6 3 5 3 6 6  
     2 3           6            0         0 . 5 6 7 0 8 1    - 1 . 6 1 5 8 4 5     2 . 8 5 6 8 2 0  
     2 4           1            0         2 . 1 6 5 0 6 8    - 2 . 8 9 9 2 4 0     3 . 5 2 7 2 8 0  
     2 5           1            0        - 0 . 1 0 6 9 7 6    - 1 . 9 7 8 0 6 7     3 . 6 2 2 0 2 4  
     2 6           6            0         8 . 1 1 4 6 5 1    - 0 . 2 8 7 4 3 4    - 0 . 6 8 0 7 5 7  
     2 7           6            0         5 . 8 3 9 2 6 0     0 . 1 1 5 6 7 1    - 0 . 4 1 4 7 3 8  
     2 8           6            0         7 . 8 9 9 7 9 4     1 . 1 5 2 7 3 2    - 0 . 7 2 2 6 6 4  
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     2 9           6            0         6 . 4 8 8 7 3 4     1 . 4 0 1 9 2 3    - 0 . 5 5 3 4 2 1  
     3 0           6            0         8 . 7 9 2 1 5 2     2 . 2 1 5 5 0 0    - 0 . 8 8 0 3 9 4  
     3 1           1            0         9 . 8 5 2 4 1 2     2 . 0 2 9 9 1 4    - 1 . 0 0 7 3 8 4  
     3 2           6            0         6 . 0 1 1 7 0 0     2 . 7 1 6 5 0 0    - 0 . 5 4 4 9 3 2  
     3 3           1            0         4 . 9 5 5 1 7 2     2 . 9 1 8 0 5 0    - 0 . 4 1 7 8 8 9  
     3 4           6            0         8 . 2 9 4 6 0 6     3 . 5 1 3 7 5 1    - 0 . 8 6 8 0 6 0  
     3 5           1            0         8 . 9 7 3 4 9 7     4 . 3 4 9 6 8 2    - 0 . 9 8 8 5 2 5  
     3 6           6            0         6 . 9 1 9 7 4 9     3 . 7 5 8 1 5 7    - 0 . 7 0 0 4 9 2  
     3 7           1            0         6 . 5 6 1 1 0 8     4 . 7 8 1 1 5 5    - 0 . 6 9 3 5 2 3  
     3 8           7            0        - 1 . 1 5 6 2 6 7    - 0 . 0 6 9 1 8 1     2 . 0 0 7 3 5 4  
     3 9           6            0        - 1 . 1 7 8 0 3 5     1 . 2 5 9 0 3 9     2 . 6 6 5 3 0 8  
     4 0           1            0        - 0 . 1 5 4 0 4 9     1 . 6 3 1 4 0 0     2 . 7 3 7 5 5 3  
     4 1           1            0        - 1 . 5 4 2 2 6 6     1 . 1 4 6 0 0 8     3 . 6 9 6 0 4 6  
     4 2           6            0        - 2 . 2 2 8 2 0 2    - 0 . 9 3 3 7 3 6     2 . 5 3 3 0 1 9  
     4 3           1            0        - 2 . 0 7 2 4 1 0    - 1 . 1 6 2 9 6 5     3 . 5 9 8 7 1 6  
     4 4           1            0        - 3 . 1 5 5 7 9 1    - 0 . 3 6 3 1 2 6     2 . 4 7 5 1 7 4  
     4 5           6            0        - 2 . 4 2 2 5 7 3    - 2 . 2 4 6 9 0 7     1 . 7 9 2 3 0 3  
     4 6           1            0        - 2 . 9 6 0 7 4 7    - 2 . 9 3 8 1 6 3     2 . 4 5 1 7 8 7  
     4 7           1            0        - 1 . 4 6 3 5 6 6    - 2 . 7 0 5 7 7 1     1 . 5 3 3 6 4 0  
     4 8           6            0        - 1 . 9 8 0 9 5 3     2 . 3 4 9 1 6 9     1 . 9 6 9 0 8 5  
     4 9           1            0        - 1 . 9 5 6 2 5 8     3 . 2 3 2 6 1 8     2 . 6 1 8 6 4 3  
     5 0           1            0        - 1 . 5 2 5 4 2 0     2 . 6 3 2 2 5 6     1 . 0 1 2 9 3 4  
     5 1           8            0        - 3 . 3 3 9 6 8 5     1 . 9 5 5 6 5 7     1 . 7 3 4 9 6 8  
     5 2           8            0        - 3 . 2 0 0 4 4 2    - 2 . 0 5 9 9 4 7     0 . 5 9 7 2 9 3  
     5 3           6            0        - 4 . 2 3 7 5 9 7     3 . 0 6 9 4 9 9     1 . 7 3 3 5 3 9  
     5 4           1            0        - 4 . 3 2 3 3 5 3     3 . 4 7 6 4 2 1     2 . 7 4 8 6 8 2  
     5 5           1            0        - 3 . 8 6 1 7 6 5     3 . 8 5 9 7 1 6     1 . 0 7 1 3 1 8  
     5 6           6            0        - 3 . 3 8 0 3 9 8    - 3 . 2 8 3 8 5 8    - 0 . 1 3 1 8 6 3  
     5 7           1            0        - 2 . 6 0 2 8 5 3    - 3 . 3 6 8 5 5 6    - 0 . 8 9 9 9 0 0  
     5 8           1            0        - 3 . 2 9 3 8 8 8    - 4 . 1 4 2 1 7 7     0 . 5 4 2 0 7 0  
     5 9           6            0        - 5 . 6 0 0 3 9 3     2 . 6 2 9 2 7 6     1 . 2 5 7 2 3 2  
     6 0           1            0        - 6 . 3 1 8 2 8 3     3 . 4 3 4 0 7 0     1 . 4 5 1 6 8 6  
     6 1           1            0        - 5 . 9 2 2 9 6 1     1 . 7 3 3 3 7 6     1 . 7 9 9 7 3 0  
     6 2           6            0        - 4 . 7 5 4 3 2 8    - 3 . 3 1 5 2 4 8    - 0 . 7 5 5 1 9 9  
     6 3           1            0        - 4 . 9 1 5 3 3 2    - 4 . 2 9 1 2 5 4    - 1 . 2 2 9 4 0 2  
     6 4           1            0        - 5 . 5 1 1 2 9 5    - 3 . 1 7 3 4 9 3     0 . 0 2 4 1 4 6  
     6 5           8            0        - 5 . 5 3 5 5 3 0     2 . 3 7 2 3 4 2    - 0 . 1 5 3 3 4 7  
     6 6           8            0        - 4 . 8 4 2 2 4 6    - 2 . 2 8 0 3 8 3    - 1 . 7 4 0 0 9 9  
     6 7           6            0        - 6 . 8 0 7 1 2 0     2 . 2 7 2 9 7 9    - 0 . 8 0 7 7 6 7  
     6 8           1            0        - 7 . 5 0 0 2 2 9     3 . 0 1 9 7 0 4    - 0 . 4 0 5 6 3 9  
     6 9           1            0        - 6 . 6 1 9 2 3 3     2 . 5 0 3 4 1 0    - 1 . 8 5 8 3 5 6  
     7 0           6            0        - 7 . 4 2 2 2 6 2     0 . 8 9 0 8 6 2    - 0 . 7 0 3 4 5 6  
     7 1           1            0        - 8 . 4 1 0 5 7 9     0 . 9 0 6 6 8 4    - 1 . 1 8 0 2 1 2  
     7 2           6            0        - 6 . 1 3 4 2 6 8    - 2 . 1 6 0 1 6 9    - 2 . 3 4 9 5 1 1  
     7 3           1            0        - 5 . 9 6 8 0 3 6    - 1 . 6 5 7 4 6 4    - 3 . 3 0 4 1 2 4  
     7 4           1            0        - 6 . 5 5 8 8 8 5    - 3 . 1 5 0 8 0 9    - 2 . 5 4 6 1 8 9  
     7 5           6            0        - 7 . 0 9 8 5 7 4    - 1 . 3 4 2 2 8 2    - 1 . 5 1 1 3 0 7  
     7 6           1            0        - 8 . 0 7 0 7 7 4    - 1 . 3 0 7 9 6 1    - 2 . 0 1 9 1 5 4  
     7 7           1            0        - 7 . 2 4 7 0 5 9    - 1 . 7 8 4 6 4 6    - 0 . 5 1 8 7 0 1  
     7 8           8            0        - 6 . 5 6 0 6 8 9    - 0 . 0 2 4 8 0 7    - 1 . 3 8 3 4 7 2  
     7 9           1            0        - 0 . 3 1 2 2 6 1     1 . 1 7 7 8 2 7     0 . 0 2 3 2 9 8  
     8 0           1            0        - 7 . 5 5 0 1 7 5     0 . 5 8 3 4 5 6     0 . 3 4 1 9 4 6  
     8 1          5 6            0        - 3 . 5 5 0 1 6 0     0 . 3 7 5 6 2 7    - 1 . 1 0 1 0 9 5  
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3 . B a 2 +  

 

 HF=-2075.7805892 

 
 

Zero-point correction=                                                 0.713999  

(Hartree/Particle)  

 Thermal correction to Energy=                                   0.754894 

 Thermal correction to Enthalpy=                                0.755838 

 Thermal correction to Gibbs Free Energy=               0.638890 

 Sum of electronic and zero-point Energies=                     -2075.066591 

 Sum of electronic and thermal Energies=                         -2075.025695 

 Sum of electronic and thermal Enthalpies=                      -2075.024751 

 Sum of electronic and thermal Free Energies=                -2075.141699 

 

 
S t a n d a r d  o r i e n t a t i o n :  

- - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -  
   C e n t e r     A t o m i c     A t o m i c              C o o r d i n a t e s  ( A n g s t r o m s )  
   N u m b e r    N u m b e r      T y p e              X               Y                Z  

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

     1 0           7            0        - 4 . 7 6 2 9 4 5     1 . 0 6 9 0 3 0    - 1 . 6 4 4 9 1 5  
     1 1           6            0        - 7 . 9 3 8 1 1 3    - 0 . 1 4 0 5 2 9    - 0 . 6 2 6 2 1 5  
     1 2           6            0        - 5 . 6 7 7 6 2 3    - 0 . 3 9 7 9 5 9    - 0 . 1 4 0 2 3 5  
     1 3           6            0        - 7 . 8 1 4 2 8 0    - 1 . 0 9 2 1 3 2     0 . 4 6 8 9 7 1  
     1 4           6            0        - 6 . 4 1 2 1 8 8    - 1 . 2 4 6 7 6 9     0 . 7 7 4 2 8 5  
     1 5           6            0        - 8 . 7 7 9 0 9 8    - 1 . 7 9 6 0 9 5     1 . 1 9 3 1 2 9  
     1 6           1            0        - 9 . 8 3 2 0 7 4    - 1 . 6 8 2 1 5 3     0 . 9 6 3 0 4 4  
     1 7           6            0        - 6 . 0 1 9 0 5 1    - 2 . 1 0 3 1 7 4     1 . 8 0 8 2 5 5  
     1 8           1            0        - 4 . 9 7 1 9 9 3    - 2 . 2 2 6 8 5 7     2 . 0 5 4 8 9 1  
     1 9           6            0        - 8 . 3 6 3 3 3 0    - 2 . 6 4 2 7 5 5     2 . 2 1 4 3 8 8  
     2 0           1            0        - 9 . 0 9 9 0 8 0    - 3 . 1 9 6 2 3 4     2 . 7 8 5 8 0 5  
     2 1           6            0        - 6 . 9 9 8 0 4 8    - 2 . 7 9 0 0 3 5     2 . 5 1 7 6 8 5  
     2 2           1            0        - 6 . 7 0 3 1 3 8    - 3 . 4 5 4 6 1 9     3 . 3 2 1 7 5 5  
     2 3           7            0         0 . 7 5 0 0 1 1    - 1 . 4 3 8 4 2 4     1 . 1 8 6 3 6 3  
     2 4           6            0         1 . 1 5 3 9 7 6    - 2 . 7 8 8 6 7 7     0 . 7 5 1 0 3 7  
     2 5           1            0         0 . 4 7 1 5 0 6    - 3 . 5 6 6 4 1 8     1 . 1 2 1 7 0 5  
     2 6           1            0         2 . 1 2 6 3 8 8    - 2 . 9 9 7 5 3 2     1 . 1 9 8 8 5 7  
     2 7           6            0         0 . 9 4 2 7 0 5    - 1 . 2 8 5 4 3 0     2 . 6 5 1 7 5 9  
     2 8           1            0        - 0 . 0 0 1 3 5 1    - 1 . 4 5 3 6 6 7     3 . 1 8 6 6 8 9  
     2 9           1            0         1 . 6 3 0 0 6 8    - 2 . 0 7 0 7 0 3     2 . 9 7 0 6 3 6  
     3 0           6            0         1 . 5 2 4 1 0 9     0 . 0 3 3 7 7 3     3 . 1 3 0 2 6 4  
     3 1           1            0         1 . 6 3 5 3 8 6    - 0 . 0 3 4 9 6 8     4 . 2 2 0 1 8 6  
     3 2           1            0         0 . 8 6 3 4 6 7     0 . 8 8 0 9 0 1     2 . 9 1 9 5 9 9  
     3 3           6            0         1 . 3 1 7 6 6 7    - 2 . 9 5 1 8 5 2    - 0 . 7 5 3 0 7 8  
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     3 4           1            0         1 . 1 8 1 1 1 0    - 4 . 0 0 8 8 1 2    - 1 . 0 0 6 7 8 7  
     3 5           1            0         0 . 5 7 5 2 7 6    - 2 . 3 7 2 0 6 8    - 1 . 3 1 2 7 2 9  
     3 6           8            0         2 . 6 4 6 9 3 7    - 2 . 5 5 6 5 1 9    - 1 . 1 3 3 5 7 1  
     3 7           8            0         2 . 8 0 9 0 4 0     0 . 2 3 7 5 9 0     2 . 5 3 1 7 1 5  
     3 8           6            0         3 . 0 4 1 1 5 9    - 3 . 0 4 4 4 3 9    - 2 . 4 2 0 5 5 7  
     3 9           1            0         2 . 6 7 3 8 6 8    - 4 . 0 6 6 7 9 6    - 2 . 5 6 5 2 0 8  
     4 0           1            0         2 . 6 2 1 7 0 7    - 2 . 4 1 0 7 7 3    - 3 . 2 1 2 0 7 5  
     4 1           6            0         3 . 5 5 3 1 7 2     1 . 2 9 1 1 2 7     3 . 1 4 9 1 7 7  
     4 2           1            0         3 . 2 2 9 7 9 2     2 . 2 6 4 2 6 8     2 . 7 5 7 9 7 0  
     4 3           1            0         3 . 3 8 4 3 0 5     1 . 2 8 5 1 1 5     4 . 2 3 2 6 1 0  
     4 4           6            0         4 . 5 4 8 6 8 4    - 3 . 0 6 6 6 8 3    - 2 . 4 9 9 2 5 2  
     4 5           1            0         4 . 8 5 4 0 6 6    - 3 . 5 3 7 8 6 9    - 3 . 4 4 0 9 3 3  
     4 6           1            0         4 . 9 5 3 5 0 5    - 3 . 6 4 9 9 1 6    - 1 . 6 6 4 4 1 2  
     4 7           6            0         5 . 0 3 1 3 3 4     1 . 0 9 0 4 9 1     2 . 9 1 2 5 3 7  
     4 8           1            0         5 . 5 8 4 6 8 6     1 . 8 0 3 3 1 0     3 . 5 3 5 6 0 6  
     4 9           1            0         5 . 3 1 7 9 7 3     0 . 0 7 3 3 3 0     3 . 2 0 4 1 4 5  
     5 0           8            0         5 . 0 3 7 8 2 4    - 1 . 7 2 1 2 0 8    - 2 . 4 5 2 8 1 4  
     5 1           8            0         5 . 3 4 3 6 8 5     1 . 3 2 4 5 4 3     1 . 5 3 3 7 3 9  
     5 2           6            0         6 . 4 6 9 2 8 5    - 1 . 6 1 1 9 6 4    - 2 . 4 8 5 4 9 4  
     5 3           1            0         6 . 9 0 2 4 2 4    - 2 . 4 3 9 4 7 8    - 3 . 0 5 5 7 9 0  
     5 4           1            0         6 . 6 9 4 1 4 4    - 0 . 6 7 7 6 6 7    - 3 . 0 0 4 1 4 2  
     5 5           6            0         7 . 0 6 8 0 7 0    - 1 . 5 6 9 4 6 5    - 1 . 0 9 3 4 5 2  
     5 6           1            0         8 . 1 6 1 9 9 3    - 1 . 5 4 7 5 6 3    - 1 . 1 7 2 3 1 5  
     5 7           6            0         6 . 7 4 8 0 5 3     1 . 2 8 8 5 1 9     1 . 2 3 6 6 8 6  
     5 8           1            0         6 . 9 0 7 7 2 2     1 . 9 9 7 7 8 0     0 . 4 2 1 6 1 2  
     5 9           1            0         7 . 3 2 8 2 6 8     1 . 6 2 0 3 5 4     2 . 1 0 3 3 7 3  
     6 0           6            0         7 . 2 1 7 0 8 2    - 0 . 0 8 5 7 5 8     0 . 7 9 8 4 7 2  
     6 1           1            0         8 . 3 0 7 9 8 0    - 0 . 0 7 2 0 9 1     0 . 6 8 3 5 1 9  
     6 2           1            0         6 . 9 5 4 6 0 8    - 0 . 8 5 2 8 0 3     1 . 5 3 7 5 1 2  
     6 3           8            0         6 . 5 9 5 9 2 6    - 0 . 3 7 8 0 2 0    - 0 . 4 5 7 1 9 7  
     6 4           1            0         6 . 7 7 8 8 0 9    - 2 . 4 4 9 5 1 1    - 0 . 5 0 5 6 9 4  
     6 5           6            0        - 3 . 1 2 6 5 9 4    - 0 . 1 6 0 4 9 7    - 0 . 1 9 0 3 1 2  
     6 6           6            0        - 2 . 0 7 0 2 4 1     0 . 8 1 4 1 9 4    - 0 . 0 4 6 6 0 5  
     6 7           6            0        - 2 . 8 5 6 6 3 3    - 1 . 4 7 4 5 0 5     0 . 1 1 9 0 8 5  
     6 8           6            0        - 2 . 2 6 1 8 7 4     2 . 1 7 7 9 2 3    - 0 . 3 0 3 8 9 8  
     6 9           6            0        - 0 . 7 6 2 5 6 7     0 . 3 7 0 1 3 7     0 . 3 9 6 4 2 9  
     7 0           6            0        - 1 . 5 8 8 5 1 6    - 1 . 8 9 9 5 3 6     0 . 5 7 6 5 7 4  
     7 1           1            0        - 3 . 6 3 3 5 6 6    - 2 . 2 1 9 6 0 3    - 0 . 0 0 5 5 9 9  
     7 2           6            0        - 1 . 2 2 7 5 1 1     3 . 1 1 3 7 6 5    - 0 . 1 8 7 8 0 8  
     7 3           1            0        - 3 . 2 3 7 0 9 8     2 . 5 1 7 8 7 9    - 0 . 6 2 3 5 1 1  
     7 4           6            0         0 . 2 6 6 9 2 5     1 . 3 0 9 5 7 9     0 . 4 8 3 8 9 4  
     7 5           6            0        - 0 . 5 4 4 6 0 7    - 1 . 0 1 8 4 3 2     0 . 7 2 6 7 4 9  
     7 6           1            0        - 1 . 4 6 0 1 2 1    - 2 . 9 4 9 1 9 5     0 . 8 0 4 2 8 9  
     7 7           6            0        - 1 . 4 2 1 7 9 9     4 . 5 0 5 0 7 3    - 0 . 4 5 2 3 0 9  
     7 8           6            0         0 . 0 8 1 8 2 0     2 . 6 6 3 3 7 4     0 . 1 9 8 6 8 1  
     7 9           1            0         1 . 2 3 9 0 4 6     0 . 9 7 3 5 6 8     0 . 8 0 6 6 4 5  
     8 0           6            0        - 0 . 3 8 1 0 2 0     5 . 3 8 8 6 6 4    - 0 . 3 4 7 3 9 6  
     8 1           1            0        - 2 . 4 1 0 1 2 1     4 . 8 4 8 0 9 8    - 0 . 7 3 9 3 7 9  
     8 2           6            0         1 . 1 4 4 7 9 0     3 . 6 1 3 8 4 2     0 . 2 9 1 3 6 1  
     8 3           6            0         0 . 9 1 9 8 6 2     4 . 9 3 7 5 8 3     0 . 0 2 6 4 3 3  
     8 4           1            0        - 0 . 5 3 9 0 1 4     6 . 4 4 1 8 1 0    - 0 . 5 5 0 0 0 2  
     8 5           1            0         2 . 1 3 1 8 6 1     3 . 2 6 3 2 3 6     0 . 5 7 5 2 1 9  
     8 6           1            0         1 . 7 2 9 7 5 3     5 . 6 5 4 3 2 9     0 . 1 0 0 9 5 3  
     8 7          5 6            0         3 . 7 0 4 4 0 6     0 . 2 7 8 4 8 2    - 0 . 7 4 7 6 5 1  
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4 . B a 2 +  

HF=-2075.7944372 

 

Zero-point correction=                                                 0.714706  

(Hartree/Particle) 

 Thermal correction to Energy=                                   0.755185 

 Thermal correction to Enthalpy=                                0.756129 

 Thermal correction to Gibbs Free Energy=               0.641363 

 Sum of electronic and zero-point Energies=                     -2075.079731 

 Sum of electronic and thermal Energies=                         -2075.039252 

 Sum of electronic and thermal Enthalpies=                      -2075.038308 

 Sum of electronic and thermal Free Energies=                -2075.153074 

 
S t a n d a r d  o r i e n t a t i o n :  

- - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -  
   C e n t e r     A t o m i c     A t o m i c              C o o r d i n a t e s  ( A n g s t r o m s )  
   N u m b e r    N u m b e r      T y p e              X               Y                Z  

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

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

 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



 

66 
 

5 . B a 2 +  

 

HF=-2075. 913882 

 

Zero-point correction=                                                 0.714736  

(Hartree/Particle) 

 Thermal correction to Energy=                                   0.755302 

 Thermal correction to Enthalpy=                                0.756246 

 Thermal correction to Gibbs Free Energy=               0.641498 

 Sum of electronic and zero-point Energies=                     -2075.076652 

 Sum of electronic and thermal Energies=                         -2075.036086 

 Sum of electronic and thermal Enthalpies=                      -2075.035142 

 Sum of electronic and thermal Free Energies=                -2075.149890 

S t a n d a r d  o r i e n t a t i o n :  
- - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -  

   C e n t e r     A t o m i c     A t o m i c              C o o r d i n a t e s  ( A n g s t r o m s )  
   N u m b e r    N u m b e r      T y p e              X               Y                Z  

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

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