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Model Exited state A (nm) v (s) f Configuration orbital
-0.05(H- 7= L+5)-0.05(H -6 L+3)+0.04(H-6
So mm— Sp5  271.07 4574 0.0625  ——sL+6)+0.07(H-5=— L+5)-0.08(H-3——L+4)+0.04(H-3—L+7)
-0.02(H-2===L+1)+0.10(H-2==s L +3)+0.27 (H-2=——s L +6)
-0.09(H-7—=—=L+5)-0.03(H-7——L+8)-0.03(H-6——L+4)+0.06(H-
So m— 3 296.78 4177 0.0452 3L +1)+0.2(H-3=== L+3)-0.02(H-3== L+7) +0.11(H-
A-a-1 2— | +0)+0.11(H-2—=L+3)+0.08(H-2—L+4)
-0.09(H-8—L+1)+0.05(H-8=——=L+2)+0.03(H-7=——=L+5)+0.14(H-
6—L+1)-0.04(H-6—L+2)+0.04(H-6—L+6)-0.07(H-
S m— S5 293.94 4.218 0.0362 33— +4)-0.02(H-3=—=L+6)-0.03(H-3== L+7)+0.05(H-
2—L)+0.03(H-2=—=L+2)-0.06(H-2—=L+3)+0.06(H-2——L+4)-
0.02(H-1——=L+5)
+0.02(H-5—L+1)-0.03(H-4—L+5)+0.08(H-2—L+4)
Som— S4 276.24 4.4883 0.0988 +0.11(H-1=—sL+3)+0.24(H-1=—=L+6)-0.02(H-1——s L+7)-
0.04(H=—sL+3)-0.04(H=——sL+6)
-0.05(H-7=—L+1)-0.03(H-6=—L+5)-0.01(H-5—=L+1)+0.019H-
A-a-2 S — S 279.20 41717 0.0373 5 +4)-0.02(H-2—=L+1)+0.12(H-2—L+3)
-0.04(H-2—==L+5)+0.09(H-1emmt L +3)-0.1(H-1—ms L +4)
-0.03(H-6—=L+1)-0.03(H-2=—=L+5)-0.04(H-2—=L+6)+0.05(H-
Smm—S10 296.15 4.1865 0.0456 1L +2)-0.05(H—sL)-
0.02(H—L+1)+0.36(H—L+2)+0.08(H—L+6)
-0.15(H-1——4L)+0.26 (H-6=—sL)-0.07(H-6=—sL+1)-0.04(H-
4—1)-0.08(H-4—L+1)-0.03(H-2—L)
-0.09(H-14—L)-0.04(H-8—L+1)+0.08(H-6—L)+0.37(H-
Somm—S 53 279.20 4.440 0.1433 6 L+1)+0.02(H-6=—=L+2)-0.02(H-4—=L)

A-b-1 +0.06(H-4=—L+1)
+0.03(H-4=—L+2)+0.03(H-4—L+6)+0.05(H-3L+4)+0.03(H-
20— +2)+0.05(H-2==s L +3)-0.03(H-2=—=L+8)
+0.02(H-1—L+1)-0.15(H-1—=L+2)+0.28(H-1—L+6)+0.02(H-
1—0L+7)
+0.05(H-8—L+1)-0.07(H-7——L+1)-0.02(H-7—L+5)+0.04(H-
fms L +4)-0.02(H- 4 L+5)-0.02(H-3—==s L +1)-0.05(H-
Somm— S5 276.42 4.4853 0.0454  2—L+5)+0.07(H-1—=L+4)+0.19(H-1—L+7)+0.04(H—L+4)-

0.05(H-1—L)+0.06(H-1—=L+1)+0.7(H—L)+0.02(H—sL+1)-
0.03(H=—sL+7)
-0.03(H-8=—L+1)+0.1(H-7=—L+1)-0.02(H-5=—L+4)+0.06(H-
Sm— S5 275.84 4.4948 0.0323 3— L +4)-0.02(H-2—L+4)+0.02(H-2—L+6)0.07(H-

1l L+4)+0.14(H-1==L+7)-0.07 (H=——s L +4)+0.03(H=——s L+7)
-0.07(H-6===sL)-0.03(H-5=== L +5)+0.02 (H-2== L +2)+0.05(H-
2 +3)+0.02(H-2==sL+4)-0.07 (H-2=—= L+6)+0.03(H-
1—sL)+0.15(H-1—sL +2)-0.05(H-1—s L+4)-0.06 (H-1— L +6)-
0.07(H-6===L)-0.02(H-5m===sL)+0.16 (H-4==—=sL)+0.06(H-
4— | +3)+0.03(H-3——L)+0.03(H-2—L+4)+0.05(H-
1— +2)+0.09(H-1—L+3)+0.03(H-1—L+4)-0.05(H— L+2)-
0.07(H=—sL+5)0.02(H-3=—ms L +4)-
0.04(Hemmmt L) +0.05 (Hommmt L+1)+0.04 (Hommmt L +2) +0.08 (Hommms L +3) +
0.02(H==s L+5)+0.42(H===t L +6)-0.12(He=—ms L+7)
0.05(H-4e——s L+4)-0.04(H-3===L)-0.05(H-2—=—=L)+0.03(H-

A-c-2 Somm—S 10 299.20 4.1438 0.0406 2—— | +5)-0.04(H-1—L+3)+0.02(H-1—L+4)-0.07(H-

Smm— S0 283.30 4.3764 0.2733

Srm— S 26 273.11 4.5398 0.0791

A-b-2

Som— S22 280.96 4.4128 0.0631

A-c-1

Somm—S10 207.62 4.1658 0.0606
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-0.15(H-4—sL)+0.32(H-2—L)+0.04(H-2—L+2)-0.04(H-
Smm— Sg 302.69 4.0961 0.0366 2emms | +3)-0.05(H- 2 L +4)+0.03 (H- 2 L +5)-0.04(H-
1— L +2)+0.04(H-1—L+6)
0.014(H-1e=—sL)-0.05(Hem L) +0.11 (H=—ms L +2)-

S p— S 5 32676 3.7944  0.0302  0.04(He—sL+4)+0.04(Hemm L+5)+0.29(Hems L+6)+0.14(H——s L+7
)+0.02(H—L+10)
0.06(H-4—L+1)A-0.08(H-4——L+7)A-0.02(H—4L+8)A-
0.03(H-2—L+5)A+0.02(H-2—L+6)A+0.04(H-1—s L +5) A-
0.04(H-1—L+7)A-0.03(H-1——L+8)A+0.03(H-1—L+11)A-
0.02(Hemms L+3) A-0.02 (Hemmms L +4) A-0.05 (Hemmms L +5) A-0.04 (H-
3t +1)B-0.04(H-3=——=L+3)B+0.09(H-3——L+8)B +0.03(H-
2 | +3)B+0.14(H-2e—=s L+5)B-0.07 (H-2=—=L+7)B +0.04(H-
L L+5)B-0.05(H- L L +6)B+0.05(H-——s 1L+9)B +0.03(H-
1—1 +14)B-0.04(H—L+3)B+0.03(H—L+8)B
0.02(H-7—L+1)A+0.02(H-7—L+3)A-0.03(H-2— L+1) A-
0.06(H-2—L+3)A+0.08(H-1—L+1)A+0.14(H-1—s L +3) A
+0.03(H-1—=L+4)A-0.05(H-1—L+6)A+0.02(H—L+5)A
B-a-1 +0.05 (Hommmt L +6) A-0.02 (Hommt L +13) A+0.05 (H- 6 L +2) B-

Smm— S3 368.96 3.3604 0.0037 0.06(H-2—L+2)B+0.03(H-2—L+4)B-0.03(H-2—L+7)B
+0.06(H-1—L+1)B+0.08(H-1—L+2)B-0.05(H-1—L+3)B-
0.06(H- 1 L +4)B-0.02(H-1——s L +8)B+0.04(H—L+2)B
+0.03(H=—s L+7)B+0.05(H=—=L+10)B+0.02(H—L+17)B

+0.02(H—L+18)B

0.03(H-3—L+3)A-0.03(H-1—L+1)A+0.06(H-1l—L+3)A

+0.09(H=—sL+1)A+0.08(H=——sL+2)A-

0.20(H===s L +3)A+0.05(H= L +5) A-
0.02(H—L+6)A+0.31(H—L+1)B+0.22(H—L+2)B+0.15(H
—L+3)B-0.07(H—L+5)B+0.09(H—L+7)B-0.06(H— L+9)B-

0.02(H=—sL+11)B+0.03(H—L+14)B
-0.02(H-18—L+3)A-0.04(H-7—=L+2)A+0.12(H-7—L+3)A-
0.04(H-5—L)A-0.03(H-5——L+2)A+0.08(H-5—L+3)A-0.02(H-
B L +4)A-0.08(H-3—=L)A-0.03(H-3—=L+2)A +0.19(H-
3L +3)A-0.07(H-3=——L+4)A-0.02(H-3=——L+6)A-0.02(H-

Smm— S 365.38 3.3933 0.0046 2t +2) A+0.02(H -2t L +3) A-0.05(H- 2= L +4) A +0.09(H-

1L +3)A+0.02(H-2— L +3)A-0.05(H-2— L +4)A
+0.03(H=——sL+6)A+0.03(H-3==L+3)B-0.02(H-2——L+2)B
+0.02(H-1—L+2)B+0.04(H—L)B-
0.04(H—sL+3)B+0.05(H—L+4)B
0.05(H-13—L)A-0.03(H-11=—L)A-0.02(H-7—L)A+0.09(H-
2— L +4)A-0.04(H-2— L +6)A-
0.03(H—L)A+0.03(H—L+3)A+0.06(H—sL+4)A+0.12(H-
B-a-2 S pm— S0 37821  3.2782  0.0039 1]t L) B+0.05 (H-Oommms L) B-0.02 (H- Lot L +1) B-0.02 (H-
Lems L+6)B-0.05(Hemms L) B+0.02(Heme L+1) B-
0.03(H—L+4)B+0.05(H—— L+5)B+0.03(H—s L+6)B+0.02(H
—L+8)B
-0.02(H-18—L+3)A-0.04(H-7—=L+2)A+0.12(H-7—L+3)A-
0.04(H-5—L)A-0.03(H-5——L+2)A+0.08(H-5—L+3)A-0.02(H-
B +4)A-0.08(H-3—==L)A-0.03(H-3=—=sL+2) A +0.19(H-
3—L+3)A-0.07(H-3—L+4)A-0.02(H-3—L+6)A-0.02(H-
S p— S 1940.0  0.6391  0.0025 Dot | +2) A+0.02(H- 2ot L +3) A-0.05(H-2mmms L+4) A +0.09(H-
1L +3)A-0.02(H-1—s L+6)A-0.12(H—s L +3) A
+0.03(H—L+6)A+0.03(H-3—L+3)A-0.02(H-2—L+2)A
+0.02(H-1—L+2)A+0.04(H—L)A-
0.04(H—L+3)A+0.05(H—sL+4)A
-0.11(H-17—L)A+0.12(H-1——=L)A+0.03(H-1—L+2) A-
0.03(H=——L+1)A+0.09(H-16—L)B-0.05(H-5—~—L+3)B

S p— S 394.2 31451  0.0187 +0.03(H-3—L+4)B+0.21(H-2—L+3)B+0.03(H-2—L+3)B-

0.06(H-1——=L+4)B+0.42(H—L)B
+0.091(H=—sL+2)B+0.25(H=—sL+8)B+0.05(H=——L+11)B
B-b-1 -0.04(H-3—L+1)A-0.13(H-1—=L)A-0.05(H-1— L +5)A-
0.02(H-21e==s L+2)B-0.05(H-6==s L +2)B+0.03(H-5=—s L +3) B-

S S10 45341  2.7345  0.0078 ( 0.06(H)-4—.LErZ)B-O.lO(H)-Z—.LJE3)B )

+1.13(H—L+2)B+0.05(H—L+8)B
-0.04(H-3=——=L)A+0.04(H-2—=—=L) A+0.03(H-2—L+5)A-0.03(H-
1—L+3)A-0.09(H-1—L+4)A-0.03(H—L+2)A-

Somm—S 26 360.27 3.4415 0.0040

Somm— S5 539.25 2.2992 0.0032

Somm— S22 374.66 3.3093 0.0035
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0.02(H—L+5)A-0.03(H-13—L)B-0.13(H-5—L)B-0.03(H-
St L +2) B-0.03(H -5 L+8) B+0.68(H-2=mms L) B +0.16(H-
2emms | +2)B+0.16(H-2—=s L+8)B+0.02(H-2=— L+11)B-0.03(H-
1—L)B
0.02(H-3=——=L+4)A-0.04(H-3——=L+5)A-0.07 (H-2— L+1) A-
0.04(H-2==—=L+5)A-0.02(H- 1 L) A-0.03(H- 1 L +2) A-0.05(H-
1—L+4)A+0.08(H-1=——=L+5)A+0.03(H-3—L+2)B +0.04(H-
3— | +3)B-0.08(H-2—=—L)B-0.05(H-2— L+2)B-0.11(H-
2—L+3)B+0.09(H-1—L+2)B+0.14(H-1—L+3)B-0.06(H-
1L +6)B+0.14(H—=L)B-0.03(H=——L+4)B+0.15(H—L+6)B
-0.02(H-4m—= L +5)A-0.09(H-2=—=L) A-0.03(H-2—= L +1)A-
0.03(H-2=—=L+2)A-0.03(H- 1 L+1)A-0.07 (H-1le—s L+2) A
+0.02(H-1m—=s L +4) A+0.04 (He—s L +1) A-0.05(H=——s L+2)A-0.08(H-
2—1)B+0.02(H-2—<L+5)B-0.04(H-2—L+6)B +0.05(H-
Some=Sz 37609 32067  0.0044 1)—.L)B+(0.16(H-l—.)L+1)B£0.02(H-1—).L+3)B(
B-b-2 +0.09(H—sL+2)B-
0.04(H—L+3)B+0.02(H—L+5)B+0.04(H—L+6)B+0.08(H
s | +10)B-0.08(Hemms L+11)B-0.07 (H=—s L +13)B
-0.03(H-4——L+3)A+0.04(H-3—L+3)A-0.03(H-1— L) A-
0.04(H-1—L+3)A+0.03(H-1—L+7)A+0.059H— L +2)A -
0.04(H-5—L+1)B+0.03(H-4—L+3)B+0.05(H-3—L+5)B
+0.03(H-2=—L+1)B+0.07(H-2—L+2)B-0.08(H-2—L+3)B
S pm— S5 31579  3.5244  0.0043 +0.04(H-2—L+4)B-0.02(H-2—L+6)B+0.03(H-2—L+9)B
+0.09(H-2—L+10)B-0.07(H-2—L+11)B-0.02(H-1—L+2)B
+0.02(H-1—L+3)B+0.03(H-1—L+5)B-0.02(H-1—L+9)B-
0.05(H- Lot L +10)B+0.06 (H- Lot L+11) B-0.05(Hemmmt L +1) B
+0.02(H—L+2)B+0.03(H—L+14)B
0.02(H-7——=L)A+0.03(H-5—~—L)A+0.05(H-3—L)A-0.07(H-
3—L+2)A+0.17(H-2—L)A-0.02(H-2—L+2)A +0.02(H-
1—sL+1)A+0.03(H-1—L +3)A+0.03(H—sL+4)A +0.05(H-
S o— S 1 41547 29842  0.0525 5—|)B+0.40(H-2—L)B-0.03(H-2—L+1)B-0.04(H-
2—+3)B-0.16(H-1—L)B+0.02(H-1—L+3)B-
0.16(H—L+2)B-0.04(H—L+4)B+0.02(H—L+5)B-
0.02(He—ms L+6)B+0.02(H=—sL+16)B
-0.02(H-14—— L+1) A+0.02(H-5m=—s L) A-0.07 (H-5—— L +1) A
+0.02(H-5=—=s L+2) A-0.05(H-5=—s L +3) A-0.02(H-5—= L +9) A-
0.15(H-3=——=L+1)A+0.03(H-3=——=L+2)A-0.08(H-3——L+3)A-
0.04(H-3—L+9)A+0.04(H-2—L)A-0.12(H-2—L+1)A
Som— S 3 429.72  2.8852  0.0183 +0.05(H-2—L+2)A-0.03(H-2——=L+3)A-0.03(H-2—L+9)A
+0.21(H-1— L) A-0.04(H-1e—s L+1)A-0.03(H-1le—s L +3)A -
0.02(H——L+3)A+0.14(H-2—L)B-0.02(H-
2—L+3)B+0.07(H—L+1)B-
0.04(H—L+3)B+0.04(H—L+4)B+0.04(H—L+10)B
-0.26(H=——s L+4) A+0.04(He— L +5) A+0.03(H—s L+14)A-0.03(H-
11— L)B+0.03(H-8—L)B-0.03(H-5—L)B+0.04(H-4—L)B-
0.21(H-3—L)B+0.03(H-2—L+2)B-0.02(H-
1—s+2)B+0.14(H—L)B+0.04(H—L+1)B-
0.24(He=—s L+2)B+0.06(H=——L+3)B-0.03(H—L+5)B
+0.29(H—L+9)B+0.03(H—L+10)B
-0.10(H-8mms L) A-0.06 (H = 8L +3) A+0.04 (H-3mmms L) A +0.16(H-
2L )A-0.06 (H-2—s L+1)A+0.05(H-2—L+3) A +0.10(H-
1—L)A-0.15(H-1— L+1)A+0.08(H-1—L+4)A
Smm— S5 374.43 3.3113 0.0088 +0.08(H—L)A-0.04(H—L+2)A+0.04(H—L+6)A-
0.02(H=—=sL+10)A-0.02(H-2—s L+2)B-0.02(H-2—L+4)B
+0.03(H-1—L+2)B+0.07(H—L+1)B+0.13(H—L+2)B-
0.02(H—L+5)B+0.02(H—L+9)B
B-c-2 -0.03(H-1—L)A+0.13(H—L)A+0.05(H— L+2) A-0.09(H-
S prm— S 575.1 2.1559  0.0048 1L )B+1.14(H=s)B+0.02(H=—=L+1)B-0.06 (H—=L+2)B-
0.13(H—sL+3)B+0.07(H—L+4)B
0.02(H-2—L)A+0.02(H-1—L+3)A-0.04(—HL)A -0.03(H-
2—1)B-0.03(H-1—s L +2)B+0.09(H-1l—s L+3) B -0.04(H-
Sprm—S 14 433.62 2.8593 0.0044 1—L+5)B+0.04(H-1—L+6)B-0.25(H—L)B
+0.28(H—L+1)B-0.21(H—L+2)B-0.25(H—L+3)B
+0.04(H—L+4)B-0.02(H— L +8)B

Somm—S 12 411.69 3.0116 0.0049

Smm— S5 364.79 3.3988 0.0087
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