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ª£���£ª����z�������u�"�������(¬m���������-�ÄÃ�Å�®ÆÃ�Å�® ½ Ã�Ã-Ås���������Z�� ����u���������u���Z�$¡£���°�����z���°�u�"�8¢����;±
�u�����Ç�Z�����-�����Z���u�,�������(�����z�u�������m�{�-�*�������"�È�	���É�������(���m�-� ½ Ã�®ÊÃ�Ë;® ½ Ã�Ã�Å��-���������-�X±
�(����®





�����������	��
����������������������
��





¶:�����z�U³��z�-�µ®6» ®8ª����(�u�-�9�@�-���-�9���u� �	���Ç�����¥¢�¸��������u���"�����n�����Z�����`���,�����z���z���-�,���
 W���Z�Ç�X¤��$���7�-�z�+�Z�����Z�����z�������F¶:���°�	�������$�����M�����R���Fª����z�2�������������z�+�Z�����°���z�u�@�"��7®
¶:�����z� ³i���"�µ®È�f®ÉÀ;�-�+�����Z¬m�z�2�m�@�"���-�$���u� �	���X���Z�����$¶:�����	�Ç�+�Z�W�������@���z�����������Z���������
�������z��� �£�����������P�	���F�����nª£�����*���z����������� �����¼�	���F�����(¤Z¬6�����Ç�-��������¢�¸-�������u���-�Z���F�����
���$�z��������� �£�������°�����*�z�����m����»¼�-�z���u�@�-�$¤��$���������u�����w®
¶:�����z� ª��Z®È» ®�¦i���z�	�Z��� �(¸;�u�,�������u�3�	���0�����������Z�*���+�Z���������u���$¶:�����	�`�����W���������R±
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����-�u���z�+�Z�����°���z�u�@�"����
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® ¿ ª��"�:�z�����"�"�����z���������M¦i�����,���z�����������(���-���§�-� ®F®J®J®F®J®F®J®s®F®J®J® ½ Ã¹

® ¿ ®
¹

À�
����,���z�����"� 
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+�Z�*�������z�-� 
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©s�Z���(�Z���z���Z�`������«£���z�Ç�-�����2���Z� ®J®F®J®J®F®J®F®J®s®F®J®J®GÅ�Ë
~sqtq



~ qtq q q´���@�"���������Z��¤��Z���u�������

E�® ½ ® ½ ª��"�£�£������� 
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©M�����(�Z��������� ®F®J®F®J®J®J®J®J®F®J®F®J®J®F®J®F®s®J®F®J®J®F®J®

-
¿E�® ¿ ® ½ ª��"�£�£������� 
����������z��
����,���z��� ®F®J®F®J®J®F®J®F®s®J®F®J®J®F®J®
-P+

p � %'7oT]UWUX!"��� T]7.7.% �)( �6Z
I l<!D7o3>�)T]��� k l<T]UXT]� k��o�>#,!"� 7.�$#	�b#,!"� ZVY

�F®
¹

H3OW3m

��
� Ã ± ¿ ®J®F®J®J®J®J®J®F®J®F®J®J®F®J®F®s®J®F®J®J®F®J®G* E
�F® ½

CH3OH2Mn

� ���
¹

± ¿ ®F®J®J®J®J®J®F®J®F®J®J®F®J®F®s®J®F®J®J®F®J®G*�Å



� ��� �	����� �

� ����� �S�	�������
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¹,- *,Ë¼�-��� �8�"� � 	 ½ 
 �������u�����Z�	�����z�7®:¦i�`� �-���U�������-���	�:����� ����� ¢��R�u�-���°±
�£���(�������-��± �P¸��z�������Z�9�������J�-����� �P���°��� �-�������"�������-���¬6����������®�ª£���X¦ ;���z������¤X�z�����"�¨±
�����z���������Z��¦i���Z�,�����-�����¥���^�������z��� �P¸��z�������Z�¥¬m�������f�-�������Z�������7�;®
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��"���Z�

�������u�^·s���-��� 
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À;�Z���0�������z�������Z��� �z����� �z�����"�"�����z����������¦i�����,���������Z�3�-���u� ��� �Z�����Z�f~�������¤7�-���6�-�;±

�������Z� �P¸������������(���z���Z�����z¤��Z���-�`�����U���-�u�����R¬m�����z��� ¬6�������Z�w® ���Z�����������z�n¬m���u�,�����
���z�������Z�����������-�W�����°�"�"���������Z�z����¦i���Z�,�����-�`���Ç»¼�-���z���	���@�-�W�z���������-���,���M���2�����¨�����z���Z�z���
¦i�����,���z�����������J�@�-���z�����"�"���������������i¦i���Z�,�����-�F���s�-���z���u���������Z�����0�£���-�-�������Z�s�����J���(�°±
�����w®{¡:� ���-���"�"�����������z���M¦i���Z�*�������������������(�(�����§�"�(�������������(�����Z�`¤������z¤��Z������� �
�¨�-���n�Ç�"��¬m���:»¼� �2�+���-�����Z�����������Ç�����¨�-�����(�Z���-����� �"¦��z�@�-���"�"�����(�Z���-�����8�����Ç�����������
À2�����������Z�����(�Z���-�������@�"�������"���@¸��z��� 	 E 
 ®Vq´�`»¼�-���z�����@�£���"�����������`�����$�-�������z��� 
+�����¨±
�z��� �P¸������������(���z���Z���n�"¸������Z�$�z�����"�"�����z����������¦������,���z�����Z�$�������u�$¾:�-�����-� �2���£����¤Z�����"�
¬6���z������®�ª���� �P¸������������|¬��Z�����Z� �@�-�����i�(���s¾m¸��,���-���;±£�2�����s¦i���Z�,�����-�������������-�����Z�
�����������-�������¨¬6���������Z�È¤���� q´���������"�������F����� �P¸��z�������z���°�����Z�����-���(�f� 	 E 
 ®,À2�����"�"���������������
¦i�����,���z�������X���f» �"�����Z�i�����0�£���-�-�������Z� �-¸-���������-�����i�"���u�X�-��� 
����"���2�u�����(���z�u�����
» ���^����¤Z�����"�f¬6���������w®�ª��-������¬m����� �����u�,�F¬m���(�+�Z�6���Z�f¾:�-������� �2�z���@�"� �P¸�����������±
�(���z���Z�����Z�������É���������������z���"�z�������Z�����@�-�����0������¸��z���£À2���-Á+� �"¬m���W¤-® ��®*�@���z���2�	���-����� �,¶��¨±
�������Z�������������Z�(�2���Z�8�-�z���Ç�¨�����z�u���W~����z���������������Z�w®�ª£�����u�$¢�������� 
����-�����;± q´���������"�������
�(���z���Z����¡:~:± ���-�z�����������-���������£�"¸������Z� ���-���"�"�����������z����¦i�����,���������Z�f���J»¼�-���z���������f�£�°±
�"�����������0���,���������-���0���Z� q´�����������������������Z�����z�����6����� �P¸��z�������z���°�������������z¤������-�È¬6���������	 + �PÅ
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�-��� » �-�z���Z���z���-ÁU��� �z���-���¼�@�-�������u���Z� �P¸��z�������Z� ���,���z���Z������®�ª������u� ¦i�����,���z��� �2���
�-��� �£���¨�-�������-��¤���¸������������9��� �£���(�������-�^�"¸������Z� �-�¼����� ·s�"�����2���(�-���u� �z�����"�"���°±
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 ®

¹



½ ·s� 
��°���Z�
¹
®@¦i���������°�������

q´��»¼�-�z�����m¬m���z���s����� ������������� ���2�����"�����z���������Z�m¦������,���z�����Z��������¦i���Z�,�����-� �2���M���2�u�
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³���� 
;±´³i�����É��� �@�"�����\qµ¾8± ���Z���Z���u�n���Ç���Z���-�����Z�����"����� �����z���-��� 	��,± �������u�-��� �6�-���
���D�@�"�u� �Z�����Z�M��
���¤�� C@���u����� ~��Z��¤Z¸������z�������z¤��Z���J���°���Z�����Z� ³i�����;±´³i�������"�-�z�§�-�������
»¼�Z�����Z���§�"�����������Jª �2�@�-�(����¤��$���Z�����Z�w®q´�0�����0���z�z�������+¬6���°±´³i�����µ±µ¦ �
+�Z�����(���,����� �(�����@���f�������Z�*�������Z�@�-���@¸-�������s¬m���µ±
����� ¤Z¬6��� ���Z�������¨�-���Z�¼�	��� ����� �P���¨�-�����������z�����^����� À;�����"�"�����z�����z�����������X¦i���Z�,�����-���
�����(���z����� 	 ½ Å



®;ª����:���z�z��� ���z�u�����Z�����Z����·£����
+�-�����,��� C@�����Z�8���-�+�Z���"���P��������� �����°����±

�"�"�§�J�-���
¹�¹

ÃF�	� 	 ½ Å


��¤R¬s®

¹,-
ÃJ�	� 	 ½ Ë



�����`�����£¤Z¬6������� �����-�������-�(�����£·£�-� 
������Z�*���

�-���:��������� ���Z�������¨�-�§������� ½ E�Ã^�	� 	 ½ Å



��¤R¬s®
+ E,Ã^�	� 	 ½ Ë



�z���"����®Èª������z��¦��z�����������z���

¬��Z�����Z�$�z�0���,���Z��
��z�Z�����������2�@���f¬��-���z���������Z�W���z�z���Z��·£����
��������,���sÀ;���°�-�¨�u�"�������(���
�-�����Z�����"����� �Z���Z�*�������������u����� �����z���-��� �Z�z�	�����-���������f�@�-��� ���������z�@�-��� �����0¤R¬��Z�������
·£����
+�-�����,���M���������$�������,���z�������z�u�����¥©s�z������¤Z���z���-���$���������-���,� 	 ½ Å � ½ Ë



®

ª£���z¬6���°���Z����� ¬m�������Z� ����������������±:����� ������� �-�������(���u�@�"�����z���Z�9�����J�����°�"�"���������Z��±
�����J¦i���Z�,�����-������� �+¬6���°±´³i�����µ±µ¦ �
+�Z�����(���,�����M���,���Z���z���u�,�7®"ª���� �������������8���Z���z�����"�"���°±
�����Z�z�����n¦i�����,���z�����É���z�	�-���-���@�"�+�Z� �z�:�@�-�u��»¼�Z�����Z���§�"�����W���Z�WÀ �2�,�����Z���	
������z���8�������u��+¬��Z�°±µ³i���"�������Z�@�-���z����
;�����-� �2�����������z���,��� q´�-�������"�������w® �����:���Z�n�����������Z�,������q´�����°±
���"�������|¬��Z�����Z� ª£�����z��¤����"���������z���Z�u�@�-�������(���¼����� »¼�-���z�����0��� ���R�����"�u�*� ����¤Z������� �
�+�Z�:�������Z� ���Ç�Z�,�´¬��Z�����`¤Z� ³i���-���������,�����-�����	�����;���Z�Ç¤Z� ³i���-���2���������-¤��§�¨�����-� �-���
» �-�z���Z���"�����F�7®������(�����$�(�����z�������0���Z�z¬6�������Z���Z�U¡:~£±´³i�����z�$�-��� ¤"® ��® ½ Å-Å|���
»¼�Z�����Z���§�"�����n�"�����F���Z��¤Z��� �+¬��Z�°±µ³i���"�������Z�@�-���z����
;�����-� 	 ½ - 
 ® ������� ³i���-���������2±
�����"���z�	�Z�f���(���z�������z�J�Z��� »¼�-�z�����z���-�����*���É�����z�u� �����3À �;�,�������z��
������0����� ¦i���Z�*��������®
ª��-�8�Z�*���z���-�����Z���

H2O
+ ±µ·s�"�������������-�����Z�z���@�-�����(���6��������� ¬��Z�����Z���Z��»¼�-�z�����z���¨±

�����*���+¤���� ¶��2���z���������������n�������Z�����Z� � ¶m±´¾£�"�����¨�-� 	 ½ * 
 ®@ª�����³����-���2�����z����¤Z�§�"�������
�����J» �-�z���Z��� �����Z�	�Z�z�J���������Z�������¼¦���� 
����2�����,��� 	

H3O
+ � � ¶ ����� �

−
aq

�J�(���s���������
�-�����Z�����^¢��Z�u�@�-������� ���Z®

¦i�M¬m���z� ���-�+�Z�È¤����@�-�u����� �����9» �-�z���Z���(�����Z�2�����-�����Z�����"���w�@�"�J��� �-�������z���-�����



·s� 
������Z�
¹
®
¹
®@ª��"�:�z�����"�"�����z���������M¦i�����,���z�������n» �"�����Z�

+

�����z�u�"���`¤�� � ¶ �����`�����������´���Z� ���Z����¶m±´�8����� 	 �(���É�������Z�W�*�����R�����z�u�����8¦��������-��� �
�������z��¤������Z�z�7®¨ª��"�i¶m± �8�����x�����-�����Z�z�����°���Z�����Z�x¬6���°���Z����� »¼�-�z�����z���-�����*���2¤��

H3O
+�����`�

−
aq

	 ¿ Ã � ½
- 


® �����+�����m¡:�,�����z�����u�*���������Z� ������� �-�������(���u�@�-�������f���6�����W���2�����"���°±
�z���Z�z���Z�(¦������,���z�����i�"�����,���m���Z���-���z���Z�	���������(¬��Z�����Z���,�@���M�����m¾m���-�-� �������"������� �(���
� ¶W±µ¾:�-�����¨�-�����X�@�-���������Z���������u�(�@�-�bC@�-��� 		¤��

-
½��

±

¹
Ã � �É�-���6�����:¾:�Z�-���f�����@�¨�����-�

�(���
H3O

+ 	 ¤��
¹,-
�
±

¿�� �������z�-���(�f� 	 ½ - 
 ®
» ���°�����z� �+¬6���°±´³i�����µ±µ¦ �
+�Z�����(���,���J�-��� ���"���+�Z�����-�¥�����9�z���������|¢��°�u�-�z�+�Z���������

��¤Z¬s®�ª����Z�°±´³�������±´¦  
����z���(���,��� �w�����i���Z�����|�����J³i����
;±µ³i�����M���D¡:~£± �����z�����u� ���-� �
�	�����z�����|¤��¼�������Z� ¦i���"�����,���������z��� ��¤�����®P����� �������������-���(���u�@�-�������f���M�����J���2�����¨±
�����z���������Z� ¦i�����,���������Z®s©M������� ���-������� ��� ��
��������	�����"�¥�����z�u� ����� �+¬6��� ±µ³i���-�����;±
�£�����-��
�������� �����������z���������^����� »¼�-�z�����f���¼�Z�����Z� �������,���z���������u� �-�������z���-����� ���;±
���u�-���w®Pª��-���-�u� �z����������� � ¶J¯Æ�

−
±µ·:����
���� ¥���Z���������Z�£¬��Z�����Z�w®)q´�����Z���@�-���¥�����

¹�¹
Ã

�	�����z�	�-���-�£�@�-���^�����F������¸��������n�����s¦i�����,���z�������-���9�����Z���Z�D·:��� 
����  �@¬6���+�Z���@�"�
¦i�����,���z��� �����fÀ;�����"�"���"�������9���,���Z���������"�s�����¼���/�������(~����z�z�����	�X¤���� �z�����"�"�����������������
¦i�����,���z��� ���+�Z�����Z����� �z������®eq´� ����� �@�-�u���������¼�7��® ½ Ã-Ã��	�s���-���i�@�-��� �@�"�f¦i���Z�,�����-�
��� �Z�����Z� �(�2��� C@¤Z���Z�z���Z�	�´± �������u�-��� �������z�����������������s�@�"���¼���������z�@�-���/�-���

+ E,Ã��	�
¤Z��� ���*�����������������z�����/���-���"�"�����������z�����|¦i���Z�*������� ���Z�§� ;���Z�z� 	 ¿ ¹�


®�ª����Z���Z�f�(�;��� C@¤����������
©M��������¤����z�u�"��� �����0���2�����"�����z���������Z� ¦i�����,���z����� ¬m���z���`����� ���-�������z�7�-� ����� �z���°±
�����$¢��°�u�-�z�+�Z�����Z�����-���É�����£~����z�z���;�	�����Z�8�����°�"�"���������Z�z������¦������,���z�����	�;�������-����-����
����
��
 ���� � L ������¤Z�����u�����Z�:¬m���z�����������,��� C@¤�������� 	 ¿�½ � ¿

¹ 

®

�£���u�=���=ª��z���°±´³i�����µ±µ¦ �
+�Z�����(���,����� ¬m���z�����U¤Z¬6��� �����������¨�-����� �	���Ç�����^¾:�Z�§�¨±
��"����������� �2�@�-�(���3���Z���Z�����Z���W¬��-�+�Z�M�����9�Z���z���|¬m�������Z����� �2����¤/�����U�����9¤R¬��Z�����
���-�����Z�����z�7®>q´�9�����|¦ �
+�Z�������Z�*�����¥�-��� �8�-�����-���Ç�����/�����������|¢$���u�"�������������z�^¬m���z�
�����0���z�z��� �P���u�������������z�X·£����
��������,���0�����sª �2�@�"�����¥�-���M�-�����-�@�"�������u���XÀ;���°�-�¨�u�"�������
�������-���-�����Z�-���Z� �����z���-�����`���,����� 
����R�������z� 	 ¿-¿ � ¿ E�� ¿

+
� ¿ Å



®�ª��-�@�-�u�=�Z�z�	�����-�n�"���

���������-�����Z���Z� �����°�����¨�-���(�����f���,�����z��� ·:���,���Z���������9���Z�M�-�����Z���Z�-���Z� �����z���-������¤����
©M��������¤����z�u�"���w®�ª����F�-���-�����Z�-���Z� �,± �����z���-���|¤������-�s�@�-����� ���-�@�-�����`¤�� ����� �+¬��Z�°±
³i������±´¦ �
����z���(���,���Z���i�����3��� ~��Z�����������u� ¤Z��� ©M��������¤������u�-��� �����X�z�����"�"�����������������
¦i�����,���z�������z�-���-���z���u�������������������z����
;�����-����� 
+�Z�*������� 	 ¿-¿ � ¿ E 
 ®-�������������P�����������@�-�2±
�Z�P�������-�������z���-����� �����z���-�����P¬6���z�����J�@�-������» �������È���-�

+ +
Ã
±

¹
Ë-Ã��	� 	 ¿�¿



��¤Z¬s® ¿

¹
Ã

±

-
Ãn�	� 	 ¿ E 
 �"�������-�������w®�q´�|�����������Z� ¦ �
+�Z�������Z�*����� ����� �8�-�z�@�-���¨±�©M��� 
 
+�0�(���

�����z���Z�����M¤Z���°�������u�����m�£���@¸��z�����`���z�@�-�°�����-�^���;�u�¥�Z�����J¬��Z���������F���Z�����*����¤Z�0·£�-�X±

������Z�,�����"���w�Z�����Z� ���Z�����z�¨�-�§�����-� ¿ ÃM±

-
Ãs�	� 	 ¿ + 
 ®2ª������z��·:��� 
������Z�,���m¬m�������@�-�����

�"���J�������������Z�z����¾m�-�u�"�������������Z¬6������������� �����s» �-�z���Z���(�����Z�2�����(���,���Z��
��z�Z���������7®����;±
�z�u�����������Z���n�Z�z�	�����-��¬��Z�����Z���M¾m����� ��"�������(�����W�"�������z���-����� �����z�u�"�������������Z���@�-�����-���
½ Ã�Ã0± ¿ Ã�Ã0�	��®+�����m�����f�"�����u������� ���������f���,���������f·:���,�����z�������^���-� �"�������z���-������¤����
©M��������¤����z�u�"��� ¬m�����/�Z�´¬����Z�����(³i���Z�����Z�2�������Ç������¸-�����-�7®Pª£����©s�z������¤Z���z���-�����z���L±
��� ��"��������C@�����R� �@�"��� �-�;�8���������fÀ;��� 
����Z�����Z�2����������¤����°���z�"�"�§�^���u�"�z� 	 ¿ + � ¿ Å



®�ª��Z�

�������W�����z�u���������������F¾m���§� ��¨�����-�����(���u�@�"�����z� �����;�+�Z�P����� ¤����@�"�u���z�£�������J�-���§�"�@�"��� ±
�z�u���ÇÀ;�����"�"���"�������9���D�-�����Z���Z�-���Z� �������u�-��� ����� �-���z�u�����������Z���|�����0���*�����z���(·£���;±
�-���z�����-� ¤����k©s�z������¤Z���z���-��� ���u�"�z�tC@�����Z����¬m���z� �-���u� �-��� �-���§�-�@�¨�����z�u����� À;���°�-�¨�z±



Å ·J� 
��������
¹
®
¹
®@ª��-�m�����°�-�¨�����z���Z�z����¦������,���z���$���`» �"�����Z�

�"�����������(�2������������¤Z�����u�����Z��®��������������P�����������@�-�����J�����s�-�������z���-����� �����z���-�����s���Z�
� �2�����"�����������z�����$¦i���Z�*���������m¬m�������Z�^�@�-�����w» �������M���-�^Ã�® ¿ ±

¹

��:�Z���(���z�����°�7®

�£���u� ���"���+�Z�����-��������¢������-�������°���������,���Z��
��z�Z�������������X�������W¦i�z�������������z�m���°�i�����
�-���§�"�@�"�������u���Z��À;�����"�"���"���������z���2������� ®*���;�È��������� ���Z�����z�¨�-�§���

-
ÃX�	�iC@�����Z�£�����(¤��2±

�	������� �P¸������������(���z���Z�����Z�§� ��"�������/��¤R¬s®È³�� 
������"�����������z�������z����������������� �������Z���@�-���¼���Z�
�-�����Z�����"����� �������u�-�����£���u�"�z���,¬��-�+�Z���Z����� �+¬m�����u���Z���z�����	�������@���z�l���������i�	�z���*������¤R±
�����z���u���-�+�Z����� �-�����Z�����"����� �������u�-�����X�����z�����u�*�0¬m�����w®�ª����Z��� �+¬m���z�u�������z���;�	�$�-���,�
�@�-���$�������������-���`���-�

¹ *-Ã
±
E�ÃX�	� 	 ¿ Ë � ¿

- 

��¤Z¬s® ½ E +

±
E,Ã0�	� 	 ¿ * 
 �������������$�����u�;±

�����*�����������������z�����Ç©s�z������¤Z���z���-���n���+�Z���2�����É¬m������������� �-�;�P��������� �����������¨�-���s�-���
¹
® ½

±
Ã�®FE 
�� 	 ¿ Ë



�wÃ�® *

±
Ã�®

¹ E 
�� 	 ¿ - 
 ��¤Z¬s®�Ã�®
-
¿
±

Ã�®
¹

�� 	 ¿ * 
 ¤���� ���*���������������Z�z�����

©s�z������¤Z���z���-��� ���Z�§� ;�����z�Ç®Èª���� �P�����������@�-�����0���Z�X�-�����Z�����"����� �����z�u�"�����f¬m���z���
�����$���������-�������z�7�-�2±�©M��� 
 
��M���-���°�W¤��$�Z�´¬��ÇÃ�® ½ 
��m���z���°�����Z����®

ª£����� ±µ³i������±µ¦ �
����������Z�,��������� »=�����z�����|�����=¢������-�������°���Z���3���°�X���������(��������±
�����u�9�����z���Z�����¼¤����°�������u���Z�|�£���@¸��z�������������-�+�Z���P�@���`�-���s����� ¿ Ã�Ãn�	��±´·£����
��������,���
���;�u�f�����f���������-�*���z¤�����³i����¤Z���M���F�7��®

+
Ã:�	���z�u�¨���tC������Z���-���Z�È¤����@�-�u�������-����ª �2�@�-�(���

�������u�X���Z���������������m¾m�-�u�"����������� 	 E,Ã �?E ¹�
 ��¤Z¬s®,�����u�*��±������������;±´¦iÁ+���,���W���,���Z��
��z�Z���������
¬m������� 	 E�Ã �?E ½ 
 ® ���Z�;�������-���@�-�������Z�0¡£�,�������z���u�*�����J���������������-�*���z¤��Z� ·£�-� 
������Z�*���
�����Jª �2�@�-�(���^���u���������z��� ³i�����������u�������"��� ��� ��
����z�����2�u�����@���$�����Z���(·£�-� 
������Z�*���
����� ���Z�+�Z�������-�����i�����i�-�������z���-�������������u�-�����È���,��� 
������u�,�7®,«£�-�u�0���������,���Z�����Z�X·£���2±
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�������������:�����m�@�-�£�-�����������z�u���M» �"�����Z���������Z�
(H2O)−2

	 Å,Ë


®6q´�9¢^�-�z���Z����
����,���z���/�-�2±

�����������u���Z�:»¼�-�z�����z�������z�������+�����s���-�/Â-�������z���9�����^�����������9¢������-�������°�����z���-���(�����z���
¬m�������Z���P� �-���/���-�/�+�Z�������������F������� q´�,���Z�����°�u�"�����|�	���J�����������Z�J�(��� � � ½ �wÅ ��Ë
�����

¹�¹ 	 Å - 
 ®Pª����Z���(�������z�������-��¸ ���Z�9¬��Z�����Z� �@�"�����s�-���u� �-��M�-����� �Ç�"�����z�u��� �w�-�;±
����� �|�+�Z¤������u�����R�7®M¢$���^�{�-����������± �����-���z�	�-��� q´���2±�� �2�����-���z��� ¾m���z���@�-��¤ 	��� �± q��8¾ � ±
¢^�-���z����� 
+�Z�,�����-���R�����������,���Z���z���u�,����� ���	�-��� ��� ��
�������� ���Z�z� �-�������(���u���-�����z���Z�(�-���
(H2O)−n
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����� �-�$�������������	�
≥

¿,½ �������u� �{���-���(���,�u�¨�����-���È�-�����9~����z�������X�����3» �-�z���Z���(�����L±
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¬m�������8¤Z���°�u�-���	�-����¸-�z���Z�i³i���-���;�Z�����,���������Z�;±rq´���-�������£�-�����R¬��Z�����Z� 	 Ë-Ã



® �����-�-� ��� ��
��
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�-���,�-�������¨�����-�w®�¢������-���������u�����9¢$�Z�����;���Z�9�-�����*�����|�-���u�¥³��-��� ��� ��
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³i���-���;�Z���Z�*������������� 
+�Z�*�������z�-� 
������-�|�-�����-�����z�u�����/» �"�����Z���Z�����������z� �(��� � � ½

±iÅ *F�-���$���;� ��� ��
����@�-�����n�Z�����Z�+�Z�����@� � �����u�Ç�	���W�������z�����8�(��� � �
¹�¹

���-�W¦i���Z�,±
�������J�-�J���Z���������z�����z���+�Z� �{�"�u���6���oC������Z� 	 Ë ½
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¿ �
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�����=*������z�u� 	 Å - 
 ®+ª��-�+�Z���Z�����Z�+�Z�¥�����u� �z�R¬��Z�����:¤Z¬6���'q´�����(���z� �{�������������Z�
���-�M¦i���Z�*�������/�"�9����� � ����� �{�-�u���0�2��������� q´�����Z�����/���Z�J�����������Z���M���-�"�"�����z���Z�z�m�����7®
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���-�$�����¥�Z�����Z� � ���������-�����-��� � ����� �{�-�u���Z�¥¤���� ���*�����z����� �����z�u�"���¥��
������u�����
�¨�-���w®��£� �����

(H2O)−11
±��������z�����f�z�����°���Z� �*��� ���2�u� ���,���Z����� �����z�u�"�����Ç�-�����"���X±
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����$�����3�������u�3~����z�����Z���u� ���Z�
�-���������¨�-����� �����������������Z�����z�����Z� ���Z�(¦������,���z�����0�z�u�������z���Z� ~����z���R� ��� ��
�� 	 Ë ¿



�È�@� �

�	�����-�������������u���s» �"�����Z���Z�����������
(H2O)−n

����� � � ½ Ã�Ã�����¬��-���iÀ2�������,�������Z�9���°�£�Z�°±
����� � �+�Z� �{�-�u�������Z�����,�������9�"�����(�-���u�/À2���z���,�����z���¥�(���m�Z�����Z�r���,���Z�����Z�¥¦i���Z�,�����-�
�����������Z���@�-�������m� ;���z�������z��� 	 Ë ¿
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�-��� � �-�-����� ��� ��
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����������z��
����,���z�����W�����W���2�����"�����z���������Z��¦������,���z�����W���z�W�"���u�
���^���Z�9�������z������� 
+�Z�,�����Z�/�����u�,���@�-��®+¢��°��¤Z�����Z�����Z�����Z�s�����������Z�����z¸ ���J�-���,���Z�����������
���-�������z����
�������������
����,������� ���Z�É�-�����-�����z�u�����0»¼�-���z�����Z���������Z�6�@�"���������Z�����(�@�-�����Z�
���2�����"���������Z�z����� ¦i���Z�*����������® �6����� ~��Z�����������u�¼�����J�����������"�"�����¼������¸����Z�����Z��������� ���Z�
¦i�����,���z�����i�(���������Z�����R�����z�u�����0» ���������0�-�����8�-�����Z��� ��� ��
�� 	 Ë + 
 �-�����,���8�	���z�����������Z�����
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¬��Z�����Z���W�@��� �����9�+�R�����-�u�,���Z�����=» �"�����Z���Z��������������¸2�u�����´¬8�-�������u�������������u� � �+�Z� �{��±
�u������¤Z���z���-�����F�@�-�z�z���Z�������w®q´� qµ¾8±�À 
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(H2O)−6/7

¬m�������Z�x�������Wq´�,���Z�����°�u�"����� �	�����z�u�"���U���-��±
�����z���u���-�+�Z��� � ¶m±µÀ2���z���u�*���u�,¬m�����������-���9���Z���Z�����Z�w®�ª����Z���fÀ;���-�@�-�����-�����,�����^���-���
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(H2O)−n
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�����2�z��� ���§�"���������Z� �"���u� �@�"�9� 
��������u��� �£������� 
����������z��
����,���z��� �����|�-�������������u���Z�
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����z���(���,���Z�������,�������z���u�,�6¬6���z������®;ª£�����+�R�����µ±
¤����-��� �����z� �"�����z���Z�u�@�-������� ���8�����:���(�(�������������-�����¨�-���i�	�����z�:¤Z�

NH3

������¶ �(���
���������s¾m�7�-�,���������z�@�-���z���Z���f�-���¼Ã;® ¿�¿ � ~ ����� �Z�����X¾m�7�"�*�������������,���@�-��
����f�-���|Ã�®

¹
Ã ¿

� ~ 	 ¹ ½-¿


®
NH4

���z���z�����°���*�����R�����z�u�f���u�-����� ���-�+�Z���������u�,���������z���2� �2�@�-�(���z�u�F�����z���-����� ®
¦i�z�z����¦i�(���z�����-����� 
+�Z�*�����Z� ¬m�������Z� �-��� À;�u�*�����Z�0��� �£���(�������-�9���,���Z���z���u�,�7®

ª����X���Z���Z�����Z����� ¦��(���z�������������-�����Z�|¬6���z����� ���������-��� �-���u� À;�u�*�����Z��± ���-�����Z�¼���L±
�@�-���,�7®-¶£�Z��¤������z�M�-�����*���W�@�-�u�,¬6�����z�����-�@�����������z� �8�-������� ���-�

NH4

±µ¾:�-�����¨�-�*�����µ±
�������z��� 	 ¹ ½ E 
 ®iª����`��������� �"�����F����� ���(���-�������(���"�����¨�-�i¤Z�������-�������R���Z� À;�u�*�������Z��±
�8�-�����Z�¥¬m���������/��
@�¨����������� ���(�������§�-�*�(�����Z�2���P¤������Z���u���z���Z�+�Z�w®P¶£�Z��¤Z�+�Z�������;±
����� 
����R�������z��� �����0À;�u�*��������± �8�-�����0�+�Z���7�;®

¹
®
-
Ë�� ~ �"��� 2E

	 ¿ � �´± 2T2

	 ¿ 
 � � �+�Z���,�"���	 ¹ ½ E 
 ®M©M����������� ��� ��
�� �z�����;�u� �������,��� C@¤������z����� �������z� �8�-����� �(���¥����� 2T2

	 ¿ 
 � ±
2A1

	 ¿ � � � �����z�,�-��� �m�-���z�3����� � �����z�,�-���3���=���Z� ���z�z����� �"�������z���-����� �����z���-���	 ¹ ½"¿ 
 ®
ª£��� �P�Z�+�Z�����@�"�����`���Z�`���(���-�������(���"�����¨�-���f¬m�������^�����=�@���"� ��� ��
���¤Z�

¹
¿


��������������(�f� 	 ¹ ½ + 
 ®�ª£�����u��·:��� 
���� ;�����������f�(���É���(�(�����§�"�2�(�������*�����Z�X�"�"���n�����
���Z�+�Z�������-�����s�"�������Z�����"�������-�

¹
Ã 6 ± � �-�u���f���Z���§�"����������¬6���z����� 	 ¹ ½ + 
 ®+�£� ���Z�����Z�

�������*�J�@�"�J�£�����-��
����������z�Ç� ���� ���e���°�M¤����������(���������F·£����
���� ;���Z���������(���M�£�X±
�������§�-�*�(�����Z�2��������������¤Z�¥���������

NH4An

±µ�����������Z�����z¸ ���s����� � � E �+�-���������"�������
~������"�������z�����0�(�����6¤��n�-����¤Z�����u�����������z� 	 ¹ ½ Å



®;ª��-�8�£�����-��
����������z�Ç� ���� ��� ���Z� �

≥
EX�����Z�-�W�@�"���������wÃ�® Ë ½ � ~ 	 ¹ ½ Å �

¹
½ Ë


®

¢$���:³i���-���������������¨�����-�������-���z����� 
+�Z�,�����-���-� 
�����¬m���z������������q´�-�����z�����z������� 
+�"�����2±
���§�"���`���Z�

NH4An

±��������z�����Ç�-���(�����z���w®�À;���^�������-�Z� �	���(����¸������z�9�������z���Z�Ç�(���(¤��2±
�������(���������J�������z�������-��¸ ���f�-���É���������¥» ���������-�

¹
® ¿�¿ � ~ 	 ¹ ½ - 
 �+¬��-�M���������°�����Z�

³����-���2���(���z�����-�����z�u�*¬6���������-�����������z�����Z�r���(�������§�-�X�������z�������z�������F�7®
�@�Z�f�����z���*���������;±´¦ �
����z���(���,��� �-��� � �¨�-� ��� ��
��Ç�����Z�	�Z�z���Z� ª��¨����� �	��� �����

���Z�+�Z�������-����� ����� �-�������z���-����� �������u�-����� ���Z� ���(�����������(���-�����¨�-��� ����� ���Z�
NH4(NH3)n

±��������z����� 	 ¹ ½ * 
 ®6�������@�-�����(�����������(���-�����¨�-���Z���,�"� �����u� �@�-�����£���°±
���Ç���,�������$©M���Z��¤��(�	���f����� �P�Z�+�Z�����@�"�����0���Z�0�-���-�����Z�-���Z� �������u�-�����f����� ����®

+
Ã


���®*ª������u�n�����m·£����
���� ;���Z�������s�(���i�£���(�������-�*���-�����*������� �z�����,�É����� �P�Z�+�Z�����@�"�;±
��� ���Z�����-�u�,�������u����¬����������������	���X�������z���Z�����z¸ ���Z� �

≥

+
�������Z� ��������� �-�-���z���-�,�����

»¼�Z�z�W���-�
¹
½ Ã �	�W�������Z��� 	 ¹ ½ * 
 ®



·s� 
������Z�
¹
® ¿ ®@ª��"�:�z�����"�"�����z���������M¦i�����,���z�������`���(���-���§�-� ½

+

ª���� ���u�-�z�-�|�������-���(�|�����^�£�����-��
����������z�Ç� ���� ���(���6����� �P���������z�@�-���Z�^���Z�
�"�������z���-����� �����z�u�"�����f�����¼���Z�Oq´�������������z������� 
+�-�����,�����-���s�(���s¤Z�����������Z�������0�����;±
�����Z�����z¸ ����¬m�����f���-�+�Z���������u�0�������8� 
+���,���-��� q´���������¨�����-�J�-���

NH4

��� �����������Z�����"�����
�Z�����Z� ���-�������-�z���z�����*�����Ç���z�*�§�-��� 	 ¹ ½ Ë��

¹
½ *�� ¹

½
- 


®
ª����nÀ*�u�-�������°�u�"�������J���(���-�������(���"�����¨�-���:¬m���z���n�"���u�¼�(������� �-�u�/�����Z�����R�����z�u�

���*�����z�����u�,�7®�ª��-������� �-���/�Ç�"�9�������-�����P�����`�*���s�����sª������z��¤����"�����������¨�-���-� �������M¤Z�
������³��z�;�����,�����

NH3 + H
�	�������i����� �����������������f���z���-¬8�"�����Z���������É·s�-�@�-��¤Z�������

³i�z�;�����*�����
NH2 + H2

�������f��¸-�����z� �8�-�z���������F�-���¬6�����z� 	 ¹ ¿ Ã �
¹
¿
¹�


®������:����� ������±
� �"����¤Z�

NH3 + H
�Z���,�-�����$�����u� ���-���z�����z����¸-������������Ã�® ¿�¿ � ~ 	 ¹ ¿�½



��Ã�®ÊÅ-ÅX� ~ 	 ¹ ¿�¿



����� Ã�®

-
� ~ 	 ¹ ¿ Ã



�����������°�s�����z���u���������Z����� ���������z�Z�������u���Z�3¢��Z�����2����� �����z���u�����R�

¬m�������Z�w®�ª��-�
NH3

±´¾£�"�����¨�-�����z�J�(���s�z��������� �����z� �"����� 
����2�����,�����/�@�-���Z¤�� �����2�����Z��±
�-�Z�������u�w®ÈÂ-�n�@�-�u� �-����¬��Z�����Z�����Ç¢��Z�����2���n���z�@�-�°� ���-�¼�Z�����Z� �������u�,� � ;�-�������z���Z�	 ¹ ¿,½ �

¹
¿ Ã


�2�����m�Z�����Z�^���Z���u�,�:�������-�����Z���(���^¾:���-�,�����-���z�-�������-��� 	 ¹ ¿-¿ �

¹
¿ Ã


®{ª������u�

·:����
���� ������z����� �(�������(�������§�-�*�(�����Z�2�������X¬m���z�`�@�-�W�£���(�������������-�����"�"�@�z�u�"���°±
�����z������� 	 ¹ ¿ E 
 ®�ª����������z�������������Z�����z�����Z�$�����

NH4An

±��������z�����8�(��� � �xÃF± E0¤��Z�����Z�
�Z�+�Z��� �-�����������0¾m�-���-�����z�u�����Z�������������M�£�����-��
����������z�Ç� ���� ���(���(����¤������Z���(�������Z�
�������z�����z����¸ �-� 	 ¹ ¿ + 
 ®Jª��Z�����2�u� ¬��Z�����Z�l����� �-���������¨�-�����x�����z�������������Z�����z�����Z�l���
�������z����¾:�Z�u���*�������Z�¥���Z���������u�����,���Z�����u���"��¤R�7®

q´� ���Z�^���-�����������Z�����Z� ���z�+�Z���$¬m����� �@�-�¥�z�����"�"���������������|¦i�����,������� ��� »¼�-���z�����
¢$�Z�����-����������� ���(���-���§�-� ��� ¾£�-�����Z� �����`¾:�-�����¨�-�°±µ�������������µ±�¢��2���Z�����X���,������±
�z���u�,�7®2ª����W���X�����Z���Z� ¢��2�������������z�u�n¢$���*�����z�����"�"���"������� �Z�*���z�������Z�������

H3OW3m

± �
CH3OH2Mn

±���¤Z¬s®
NH4An

±��������z������¬��Z�����Z�n���°� ��� ��� ��� �ML 	 ¢^³ ½ ���������MÀ;³�  ½ �
¢$�Z�����;���Z�=�����=�-���Jª��� �±µ«:�������-� ���������z�Z�������u� ���,�������z���u�,�7®mª��"�+�Z�£¬6���������=�����
©M���-���R�����������ÈÀ;�u�,¬m�����-�������z���2����� ����� ± �	�z���*������¤���� �����3�����n�-���������¨�-����� �������R±
�-�������z��
����,���z��� ���������Z���������������(�������Z�u�����R�7®8ª£���`���Z�z�����¨�-���Z� �£�����Z���������z��
����,���z���
�"¸������Z� ���-��� ���°�f����� � �
����������Z�,���������Z� �����z����
�������������
����,�������3���Z�0�����°�-�¨�����z���Z��±
������¦i�����,���������m����»¼�-�z�����	��¢��Z���@�-���-����¤Z¬s®@���(�(�����§�"�(�-�����-�����u�����`¬��Z�����Z�w®

»=���^�������Z�����n�+�Z���u���z���Z�+�Z� �����R�	���z� �����¥¾m�����-�@�-��¤L±µ¾:�-�Ç�"�;±�À�
����,������� �����n�z���°±
�"�"�����z���������Z� ¦������,���z�����9��� » �-�z���Z�|�����l¢$�Z�����-����� �������Z�,��� ¦i���"�����,���������z� �������
�����¼À2���z���,�����������¥�z�����"�"�����z���������Z� ¦i���Z�,�����-�����:�@� �������z� ¢��R�����2��� �������Z�,���¼�£����±
�*���;��M������������� ·:� 
 
��������n�Z�����,�������������u���Z� � �����z�,�-���-� ¤��9���Z�|À;�u�,¬m�����-�������z���"±
�����3�����0�@�"��¦i�����,���z��� �����-�����������Z� �P¸��z�������z���°���������(�������*�����(�����Z�	�Z�z�7® q´� ¾:�-�;±
�(���0�����É¾£�"�����¨�-� ±��������z���Z��±µ¢��;���������P�-¸��������(���°�i¶:�����	�6�����������-���z�����;� �-�u�,�����ÇÀ��7�2���;±
�@���z���Z�������6¾:¾8±rq´�,���Z�����°�u�"�����s�����F�����(�����z��� �������Z�z���È¾£¾8±�À�
����,�������J�����z�����(�f�w¬6���µ±
�����w®@�����������

CH3OH2Mn

±µ�����������Z�6¬m���z�����$�@�-�������-���u�`�����M¾£¾8±�À 
+�Z�*�����Z��¶�"-ª:±
�z�����������������Z�z�����X�������z����� �z��� �������Z�z�7®�ª��Z�f~����z�����Z���u� �������z���XÀ�
����,������� �(���F����� � 2±

����z���(���,���Z�������¼À�
+�Z�,�����Z� �����;�f�@�"�+�Z�6�������Z�*�f�����z�*������X�������F�����Ç©s�����������-�Z���J���Z�
¢$�;���Z�����i�����Ç�����R�	���z���z���(���i�Z�����Z��¬m���u�,�������Z� ���Z�������-�s�����@���Z�6�£���	�*�§�-�z�����s�����É�(�°±
�*�z�����"� 
����z�u�����nÀ2���z���,���������Z�i�����°�"�"���������Z�z�����X¦i���Z�*���������i��� »¼�-���z����������¢��R���@�-����� ®



� ��� �	����� �

� � ������� ����
\��� ��� � ��� ��������� �����

� �!� � a CFY0N�QmY�d Qmhi_�CFY`OZE�hi_`Q8S	� OZYXN�Q8S�pJS a Y�b
q´� ���Z�

B
���-�,���������Z�u�@�-����� ¬m����� ���Z� �����z�u�"��� �Z�����Z� À �;�����Z���Ä�����z�u� �����

À;�u����¸2�����������µ±�©M���Z���u�*�����£�+�Z���u���z����������®������È�-�����Z���u���������z�����:À �2�������(�8��������������¤��Z����±
���@�-�����-���������JÀ;�u���z¸;���������Z�����������u�*�����

ĤΨ = EΨ.
	 ½ ®

¹
�

ª����s¶£�-�����������;± � 
������"�����
Ĥ
�������M���¼©M���Z���u�*����� ½ ® ½ ���/�"�������-�z���/¦i���������������/���L±

��������� ���z���i���R��¤Z�������u� �@�"�+�Z�£�"���������(�2�����Z�����z�u����� ¦��������-���$������·M�������
T̂N

�����
�����£¦i�����,���������Z�

T̂e

�����¥���Z�����-�������f�;± » ���u���z���°¬m�����*�����(�-���9·M���z�����������9¦i���Z��±
�����-�����

V̂eN

��¤Z¬s®������ ���������-� �;± » ���u�������°¬m���z�2�����^���Z�f¦i�����,���z�������
V̂ee

����� ���Z�
·s�Z�����

V̂NN

	 ¹ ¿ Å


¤������-���(����®

Ĥ = −
N∑

i=1

1

2
∇2

i

︸ ︷︷ ︸

T̂e

−
M∑

A=1

1

2MA

∇2
A

︸ ︷︷ ︸

T̂N

−
∑

i=1

N
∑

A=1

M
ZA

riA
︸ ︷︷ ︸

V̂eN

+
N∑

i=1

N∑

j>i

1

rij

︸ ︷︷ ︸

V̂ee

+
M∑

A=1

M∑

B>A

ZAZB

RAB

︸ ︷︷ ︸

V̂NN	 ½ ® ½ �
ª������u���P¸����Z� ������À;�u���z¸;���������Z��±�©M���Z���u�*�����9�¨�-���3������¦i�����z�����`����� �����n» ���������;±
�	�����,������� �Z�����Z��À �2�z�����(�n�+�Z�z�����(�f��¬6���z������®m¢����Ç�����(»¼�Z���������	�����*������� �-¸��������
�-�����n¦i�����Z�����u���"����Z� ���Z��À �2�z���Z���X�	���0�Z�����Z�3�������������f����� �������u�-���3�����z�u�������������
¬��Z�����Z�w®

ª��s�����WÀ2�u����¸2�����������µ±�©M�������u�*����� �z�Z���;�u�X�*���È�	����¬8�-�z���Z���z���-Á��"�������-���������u���mÀ �,±
�z���Z����� ��-�,�n��¸������-�����z���6� �������Z�=«��-��������������� ���Z�	��������� ¬6���z�����w®�¦i�������������u���
«��-���Z�������'���z�/����� �������2± � 
 
��������Z���(���µ±µ«��"�����z������®£�����|�����|¦i���"�����,�������	�J�����
����� ·M���z��� ¬��Z���Z�*�������u� ���u�,¬6���z��� �-���9�����3¦i���Z�,�����-�����x������� ����� �������z���x�@�-���Z�
�����u�,�/�����z�u�"�*���-� �	�����-��� �-¸-������� �s�	�-���-���£�@� �U����� ·M���z�;±������x���Z�/¦������,���z�����Z�;±
�+�R¬��Z������� �-���z��
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E0 = 〈Ψ0|Ĥ|Ψ0〉 =
∑

a

〈a|ĥ|a〉 +
1
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〈ab||ab〉
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∑

a

〈a|ĥ|a〉 +
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[aa|bb] − [ab|ab]
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ĥ(1)χa(1)+
∑

b6=a

[∫

dx2|χb(2)|2r−1
12

]

χa(1)+
∑

b6=a

[∫

dx2χ
∗
b(2)χa(2)r−1
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]

χb(1) = εaχa(1)
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Ĵb(1)χa(1) =

[∫

dx2χ
∗
b(2)r−1
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]
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dx2χ
∗
b(2)r−1
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]
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∑

b

Ĵb(1) − K̂b(1)
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f(1) = h(1) +

N
2∑

a

2Ja(1) −Ka(1).
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∑

a

∑

b

2 (aa|bb) − (ab|ab)
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∑

a

haa +
∑

a
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2Jab −Kab
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µ=1

Cµiφµ
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Sµν =
∫
dr1φ

∗
µ(1)φν(1)
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Fµν =

∫
dr1φ

∗
µ(1)f̂(1)φν(1)
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fα(1) = h(1) +

Nα
∑

a

[Jα
a (1) −Kα

a (1)] +

Nβ
∑

a

Jβ
a (1).
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F α
µν =

∫
dr1φ

∗
µ(1)fαφν(1)
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ΨCI = a0ΦSCF +
∑

S

aSΦS +
∑

D

aDΦD +
∑

T

aT ΦT + ...

=
∑

i=0

aiΦi.
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�
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¶��-�(���°�����;± � 
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¹

¦i���Z�������R±´«£���-�7�-���:�����:¾:�R�	���z����¤Z� �2�z�����(�����Z���w®

H = H0 + λH′

H0Φi = EiΦi

	 ½ ®
¹,-
�

¦i�m�������8���-�+�Z�P��� Ã �
¹
� ½ �w®Z®�®

∞
®
λ

�����W�������"�-�z�§�-�������8³��-���-���R���Z�������Z�m�����JÀ2���-���"�
������À2��¸-�������|�����z�����(�f�7®'q´�k�	��������������� ¬m����� �*���X���Z�(�������������-�z���������z�u�"��� �����
�Z�����^¤����°�������-���@�-���������¥À2��¸-������� ���Z�����-�u�,���Z�7®8�����Ç�����U¶��-�(���°�����2± � 
+�Z���"�����0���Z�
À �;�����Z���:�����°�8�@�"���w¯

HΨ = WΨ
	 ½ ®

¹ * �
q´���������WÀ2�u�-�z�-�m���Z�ÉÀ2��¸��z�����

λ
�����Z���u�X«£����� �¨���s�Z�*����
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�����ÇÀ �2�z���Z���X���Z� �����(¾m�Z�	�Z������¤�� �2�������(��®������0�����n»¼�Z���������	�����*������� �Z���������X�����u�
���-���

Ψ = Φ0

�����'�	���������/¦��������-���
W = E0

�8¬8�-�����Z� �P¸��z�������Z�'�	���`�@�"�
¾m�Z�	�Z���Z��¤�� �;�����Z�e�Z�,����
������u�,��®�À;�Z��¤Z�:�Ç�"�`�2���$�	���

λ
»¼�Z�z�����-���z���u���������Z�^�����$«:�����

�Z���������`�¨�-���9�Ç�-�^�����0¦i���Z�������F» �����/�����F» ���������;�	�����,�������
Ψ

���^���������� ����;������±
¾m�������M���,�´¬m���u�-�����w¯

W = λ0W0 + λ1W1 + λ2W2 + λ3W3 + ...

Ψ = λ0Ψ0 + λ1Ψ1 + λ2Ψ2 + λ3Ψ3 + ...
	 ½ ® ½ Ã �

Ψ1,Ψ2, ...
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W1,W2, ...
�z�����`�@�"�+�Z�w·£�-�����Z�,�����z�������z�z���Z����¤R¬��Z��������®Z®�® � �z���*�����
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λ
�

¹
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¹
�*�������-�����m·:�����z���,���������Z���(�

�z�����9�-�z�����������@�"��¤����s¾:�R�	�����Z��¤Z¬6�������Z���	�����,�������w®P�����������XÀ;�u���z¸;���������Z��±�©M���Z���u�*�����
�Z���@�"���m���-�`�����(����¯

(H0 + λH′)(λ0Ψ0 + λ1Ψ1 + λ2Ψ2...) =

(λ0W0 + λ1W1 + λ2W2 + ...)(λ0Ψ0 + λ1Ψ1 + λ2Ψ2...),
	 ½ ® ½

¹
�

¬��-�m���2�u�����-�u� � �����2�������������-�
λ

�z���z���������W¬��Z�����Z�^�¨�-����¯

λ0 : H0Ψ0 = W0Ψ0

λ1 : H0Ψ1 + H′Ψ0 = W0Ψ0 +W1Ψ0

λ2 : H0Ψ2 + H′Ψ1 = W0Ψ2 +W1Ψ1 +W2Ψ0

λn : H0Ψn + H′Ψn−1 =
n∑

i=0

WiΨn−i

	 ½ ® ½�½ �
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«��-�u�F¢����°��� 
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Φ0

�-���F�������*�w����� q´�*���������"�������s���z�@�-���w�Ç�-�M�����i¦i���Z���������
�-± ���Z� � �����*������¯

Wn = 〈Φ0 |H
′|Ψn−1〉.

	 ½ ® ½-¿ �
¦��(�¨�-��� �@�-�����W���Z¤������-�X¬��Z�����Z��������� ���-� �(���(·M�����,�������(�����X» �����������	�����,�����-�
�-± ���Z� � �����*�����(�����s¦��������-��� 	 ½ ���

¹
�´± ����� � �����2�����������z���u�������^�¨�-��� 	 ¹ ¿ Ë
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W2n+1 = 〈Ψn |H
′|Ψn〉 −

n∑

k,l=1

W2n+1−k−l〈Ψk|Ψl〉.
	 ½ ® ½ E �
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��-���,�m¬��Z�����Z�w®������

λ
�

¹
�������8���-���w¯

Ψi =
∑

i

ciΦi

(H0 −W0)

(
∑

i

ciΦi

)

+ (H′ −W1)Φ0 = 0.
	 ½ ® ½

+
�

¢���������
�����¤Z�����������-�0�*���X�������������*�È���°�
Φ∗

0

�����(���,���Z���������z�i�-�����u������� ���������,���s���z�����;�
�����u���	���W�����s·£���z���Z�*�����m¤����:¦i���Z�������J�Z��������� � �����2������¯

W1 = 〈Φ0 |H
′|Φ0〉.

	 ½ ® ½ Å �
�����W�����s¦��������-�����"�����z���,����� �-± ����� � �z���*�����(�����-�����m�z���u�$�@�-���w¯

Wn = 〈Φ0 |H
′|Ψn−1〉.

	 ½ ® ½ Ë��
¡£� ������·£���z���Z�*�����8�Z���z����� � �����2����� ¤�����»¼�Z���������	�����*�����������������X©M���Z���u�*����� ½ ® ½

-
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Φj

	 �
6=

Ã �8� ���°����
�����¤Z���Z�z�
�����$���,���Z���������z��¬��Z�����Z�w®

cj =
〈Φj |H

′|Φ0〉

E0 − Ej

	 ½ ® ½
-
�

�����������m·:�����z���,�����6¤R¬��Z�����Z� � �z���*�����J�����,�6�Ç�-�(�-���-�����M�-����®,» ���z���Z�É���-���z�F�����
λ2 ±  ��Z���r�"�����@�z���Z���@�-�°�W���-�w¯

Ψ1 =
∑

i

ciΦi

Ψ2 =
∑

i

diΦi

W2 =
∑

i

ci〈Φ0 |H
′|Φi〉 =

∑

i6=0

〈Φ0 |H
′|Φi〉〈Φi |H

′|Φ0〉

E0 − Ei

.
	 ½ ® ½ * �
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ci
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dj =
∑

j 6=0

〈Φj |H
′|Φi〉〈Φi |H

′|Φ0〉

(E0 − Ej)(E0 − Ei)
−

〈Φj |H
′|Φ0〉〈Φ0 |H

′|Φ0〉

(E0 − Ej)2
.

	 ½ ® ¿ Ã �
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������"�����W�����£À;���(���M�����:�@�;�u��± � 
������"�����z��� 	 ¹ ¿ Ë
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H0 =

N∑

i=1

Fi =

N∑

i=1

(

hi +

N∑

j=1

(Jij − Kij)

)

=

N∑

i=1

hi + 2〈Vee〉

=

N∑

i=1

hi +

N∑

i=1

N∑

j=1

〈gij〉
	 ½ ® ¿

¹
�

	 ½ ® ¿,½ �
ª£����À;�����(�Ç���Z�X�@�;�u��± � 
������"�����z��� ¤��-�����f����� 	 ���Z���°�����Z����� �s¦������,���z���;±´¦������,���z���;±
¾m��
������z�����n��� 
 
�������®�ª£���sÀ2��¸�������� ���,����
��z���u�,�:�@�-���Z�8�����Ä� ��-�,�����

Vee

± � 
������¨�����
�(���*��� ½ ¢^�"�

〈Vee〉
¯

H′ = H− H0 = Vee −

N∑

i=1

N∑

j=1

(Jij − Kij) = Vee − 2〈Vee.〉

=

N∑

i=1

N∑

j>i

gij −

N∑

i=1

N∑

j=1

〈gij〉.
	 ½ ® ¿�¿ �
	 ½ ® ¿ E �

ª£����À2��¸-�����������z�F�-�������z�������-���������s�����u�,�s¬m���z�*�����u�/�*���Z���/���e~����z�����Z���u�/¤��
H0

®P�£�°±
�����z�������-�:���z�£����� �P¸��������n���Z�������-���z��¸��z�����/À �;�����Z���£�+�Z�"�"���,�7®+ª����J»¼�Z�����Z���	�����,���°±
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�Z��������� � �����2�����Ç�Z���@�-�°�W���-���@�-���w¯

W1 = 〈Φ0 |H
′|Φ0〉 = 〈Vee〉 − 2〈Vee〉 = −〈Vee〉

	 ½ ® ¿
+
�
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�"�"�����������u���Z�¥¶���± � �����°�u�-���£�-���z¬6�������Z��¬6���z����� �+�z�����^�-���u�^�����J¢^�"����� 2±´¦i�����(���,���
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W2 =
occ∑

i<j

vir∑

a<b

〈Φ0 |H
′|Φab

ij 〉〈Φ
ab
ij |H

′|Φ0〉

E0 − Eab
ij

.
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E(MP2) =

occ∑

i<j

vir∑

a<b

[〈φiφj|φaφb〉 − 〈φiφj|φbφa〉]
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j=1

Cj|j〉 mit |j〉 ∈ VSD
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∑
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fpqÊpq
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Êpq = a†pαaqα + a†pβaqβ.
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〈0|F̂pqσ|0〉
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F̂pqσ = âpσ
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Ĥ, â†qσ
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Ĥ, âqσ
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fpq = hpq +
∑

rs

Drs
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(pq|rs) −
1

2
(pr|qs)

]
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∑
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(FX)ij = 〈i|F̂X |j〉, X = D,N

Sij = 〈i|j〉
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Ĥ = T̂ [ρ] + V̂Ne[ρ] + V̂ee[ρ].
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ρ(r) = N
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· · ·

∫

|Ψ(x1,x2, · · · ,xN)|2ds1dx2 · · ·xN.
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E0[ρ0] = T [ρ0] + Eee[ρ0] + ENe[ρ0]
	 ½ ®
+ * �

ª����3� 2���Z����� ¦��������-���
Eext

���,��� 
������u�,� �@�-�����(���Z�¼·M���z�;±µ¦i�����,���z���;±´�£��¤������*������®
T [ρ0]

�����
Eee[ρ0]

�z����� ���������Z���z����������������� �É�@� �z���^�-���U« �
RA

�����
ZA

���@�-�2±
�@�-�������^�z�����w®�ª����Z���n� �2�z���Z� ���@�"���@�-���-�����Z�  ��Z�����(¬��Z�����Z� ���º¶£�����Z�*�+�Z���"±´·£�����2±
�{�����,�����-�@�-�w�"���£©s�������u�*����� ½ ®ÊÅ�Ã0¤Z�����-�(�(�������R� ���-��®
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À;�u����¸2�����������µ±�©M���Z���u�*�����X� ��-�,����¸��z���w®{ª��(�����Z���"�+�Z�:�����u�,�������£���"���w���z���@�f� ���(���
«��-���Z�����������(�Z�����;�����$���7�-�z�+�Z�����Z�W¬6���������w®

ª��-�+�Z�w¬m���z�$¤Z���@�-�u���z�£�����m�����¨�-���,���f����������� �;±  ��Z��� �-���
Eee

� 2�����-���������7¯

Eee[ρ] =
1

2

∫ ∫
ρ(~r1)ρ(~r2)

r12
d~r1d~r2 + Enkl[ρ] = J [ρ] + Enkl[ρ].

	 ½ ®ÊÅ
¹
�

Enkl
���,����
��z���u�,�`�@�-�����m���Z� �����u�,���*���-���z�����u����� ���Z�������-�|¤�����¦i���Z�*�������2±µ¦i���Z�*�������2±

»¼�Z�u�����Z��¬m���z�*������®k¦�� ���,�����-��� ����� À;�Z�������´¬��Z�u�����Z��¬m���z�*�������z�-���z�����,������� �����
�������u�-���z�u�;±������$�����J����������� ���-���z�������"�������w®

ª��������n©M��������¤������u�-�����������u�,���n���Z� ¶��"���������-�;± � 
������¨�����	�+���Z� �-�������������u�-�����
�����£À �2�z�����(�m�+�Z���u���z�����;���@���������Z�������0�+�Z�z�������F�����"¸������Z�^�"������¦i�����Z�����u�@�¨��������-������������z���-�����J�-���m���Z�£©s�z������¤Z���z���-�����z�����u�,���J���z�@�-�°������¬6���������w®

�����P����� 
����-�,�������u���É�£�,¬��Z����������������ª���  �7¬m�����s���2�u�s�@�-�P¤R¬��Z�����É¶:�������*�����z�"±
·£�����2±´ W���Z�����Z� ������¸-�����-���i�@�"�����Z� ~É�-�����"����������
�������¤���
 �Z�,����
������u�,��®�¦i�Ç�������-�-���
�@���s�@�-�É¶£�-�����*�������¨±µ·£�-���;±µ�@�����*���������-�

FHK[ρ]
�*���É�@�-���X�����:�������������-�z���m¦i���Z�������

���������,¬��Z���������£�-����¬��Z�����Z���fª£���u�,����������¬��-���z�s©s�z������¤Z���z���-�����z�����u�,���
ρ0

���z��®�ª����
���°�6�Z�����Z�8 ����z�������u�,���

ρ̃(~r)
�����z���u�����Z���s¦i���Z�������

T [ρ̃] +ENe[ρ̃] +Eee[ρ̃]
�����8���-���°�

�������É�-�+�Z����À;�u�����"���-���	����������¬8�-������©s�z������¤Z���z���-�����z�����Z�������
E0

®"ª£�����z�6 ������������u�,���
���z�	�������:����� ¾:�-�������������������������

ρ̃(~r) ≥ 0
����� ∫

ρ̃(~r)d~r = N
�����9�������(���:���������

� 2���Z�����Z�¥³��"�����,���§�-�
Ṽext

���Z���*�*� 
����®q´� ·£�����2±�À;�@�"�X±´�{�-�����-������� ���{�"�����(���s�����������z�����z�����Z�F¦i�z�-�����*�������z���6�2���F¤Z���

����-�,�������u�����Ç�£�,¬��Z����������® �����@�"�u���z�6¬m�����(�@�-�����{�Z���(�����u�,�´¬6���u���z����¬m�����"�������Z�:¾:�L±
�	�����Z��¤�� �2�z���Z� �-���È«  ��Z�����u����� ���oC@�����������-�������z���(� ��-�,���Z��©M��������¤������u�-���X�Z�����6�����2±
¤����-�:À;�§�"�����µ±µª��R�����z�����@�-�,���

ΘS

�����7®,ª����:ª����u�,���
ρS

���z�����Z�����-�u���-�������u�X�����Éª����u�*���



·s� 
������Z� ½ ® ½ ®@¦i���Z�,�����-�����������z���,�����������Z������� ¿ *

�����`�����-���Z�=À �2�z�����(�
ρ0

®8ª£���9À2�§�"������±´ª��Z�����z�����@�-�,���$¬m����� �@�-�������"��� � �����°�u�-�����
�-�����������R��������� �P¸������������$�����:« ¦i���;±  ��Z�����u�����;±µ©s�������u�2���������

f̂KSφi = εiφi

f̂KS = −
1

2
∇2 + VS(~r)

	 ½ ®ÆÅ ½ �
�z������®{�����m�����M�����u�,�´¬��Z�u�����Z��¬m�����-�Z�����0�*�����Z�������u���J¦i���Z�������J�Z���@�"���:�Ç�"�$�z���(���W���Z�
����©s�������u�*����� ½ ®ÊÅ ¿ �-�����Z�+�Z�����������z�������u�{®

TS = −
1

2

N∑

i

〈φi

∣
∣∇2
∣
∣φi〉

	 ½ ®ÆÅ ¿ �

ª��-�M³��"�����,���§�-�
VS

¬m���z�¥���`�-�Z¬��-�������+�����
ρS = ρ0

®+ª����0¦i�����z�����F�����M�����u�,�´¬��Z�u�;±
�z���°¬m�����"���������¼À �2�z���Z���M¬m�����9��������¤Z���@�-�u�����J���

TS

�������0¦i���Z������� ���Z�F·M�Z�����
ENe�����F���s�����i�*�§�"���������u�����Z�����,���������u�"�������u���6¦i�����,���z���;±µ¦i�����,���z���;±µ¾m��
������z�����JÂW�����
EXC�"���	����� 
@�-�°���Z��® q´�

EXC

�z�����/�@�"�+�Z�È����� �*�@�"�*�������(���u���-�����z�u����� �����°�����"��� ¤���� 
��"±
�����,�������������3¦i���Z������� ���-�����/������À;�Z�������´¬��Z�u�����Z��¬m�����*�������z�-���z���Z�*�������������(�������u�-�����u�
�����/�����0·:�����z�����"�������^�����|�����M �������������¬��-���z���/�*�����R�������u���Z� ¦i���Z������� �w�����M�����u�*�
�������u�

TS

�-�����Z�����u�,�:¬m����� ������������©M�������u�*����� ½ ®ÆÅ EX���,���@�"�����Z�w®

EXC ≡ (T [ρ] − TS[ρ]) + (Eee[ρ] − J [ρ]) = TC [ρ] + Enkl[ρ]
	 ½ ®ÆÅ E �

T [ρ]
���z�F�@�-�����É�����Ç�����-���(�*�����R�������u���Ç¦��������-���Ç�����XÀ �2�������(��®�ª����Z���Z� ¦i�����z�������-���µ±

�������u�`�¨�-�����*���$��� ~É�-�����"��������� 
�������¤�� 
Ç���Z�z¬6�������R��¬6���z��������¬6�������P�����-���@�-���������
~É�"���§�¨�����-�����`���`����� � �z�������-���Z�n�����z�u�����R�	�����z�:¬6���������w¯

E[ρ(~r)] = TS[ρ] + J [ρ] + EXC [ρ] + ENe[ρ]

= TS[ρ] +
1

2

∫ ∫
ρ(~r1)ρ(~r2)

r12
d~r1d~r2 + EXC [ρ] +

∫

VNeρ(~r)d~r

= −
1

2

N∑

i

〈φi

∣
∣∇2
∣
∣φi〉 +

1

2

N∑

i

N∑

j

∫ ∫

|φi(~r1)|
2 1

r12
|φj(~r2)| 2d~r1d~r2

+ EXC [ρ(~r)] −

N∑

i

∫ N∑

A

ZA

r1A
|φi(~r1)|

2 d~r1

¡:� �����$�-���z�����,����� � �����°�u�-�������Z�n�����u�*�´¬6���u�������°¬m���z�-��������� ¾:�R�	�����Z��¤�� �2�z���Z���`¤Z�
�Z���@�"�����Z���P¬m���z�

VS
������¸-�����-���P�@�"�f���Z�Ç���

VS = VNe + VC + VXC
��� C@�������z�F�������

¬6�������
VC

���Z�l�*�§�-�z�����z�u����������������� �2±µ³��"�����,���§�-�2���,��� 
������u�,�7®Pq´�z�������8���Z�@�-���8�{�-���
�"�����Z�s³��-�����,�����-���(�����¨�-���,������������� �-���u�

VS

�����¨�-���*��������� �����z�u� �@�-� �P¸����Z�¼���Z�
¦i���;±µ¦i���Z�,�����-�����;±µ©s�������u�2���������3���z�@�-�°�����-� �����^·:�����;±µÀ;�@�-� 	�·JÀ � ± � �����°�u�-���-®�ª����



E,Ã ·s� 
�������� ½ ® ½ ®�¦������,���z�����Z���z�������,�����z���������z���

·FÀ,± � �����°�u�-���È��� C@�����Z���Z�F�Z���J�����u�,�´¬6���u���z����¬m�����"�������Z�ÉÀ �2�z����� �¨���-���������z�����+�Éª����u�*���
¬m�������-�W�����-����À �2�z���Z� �@�"��®bq´�

VS

���z�8�����
VXC

±´ ������G���*�+�Z�¨�-���,�7®@ª��-������� �����z���
«��-���Z�����������$¤��$���Z�����Z� �6���z�����(� �����0�Z�����-�Z�	�������m¬��Z�����Z�w®

�£���������F·JÀ*± � �������u�"�����M�¨�-���F������ª����u�,���6�����z���u�����R��¬6���z�����w®�» �����F�Ç�"�J�������z�
���X�����Ç¦i�����z�������-�����������u�X���������R��¤R���Z���@�-�°�É�Ç�-�(�����W�����@�"����©M��������¤����z�u�"�����������u�,���
����� �z���(���(���������Z�@�-���¥©s�z������¤Z���z���-�����z�����Z������� ��¬��Z���=�-�������@�����,�������@�-����� ��-�,�
�+�Z�"�"���,�£�z������®
I\%'7o#.T]%'7_9?1 k��K365&5&!"��Tb#,��3	� 7 �r% � de#,��3	�)T]��! ª�� �@�-� �������u�-���z�u�;±
·£���z�������"�����������	�����,�������@�-�������u�*�=� ��-�,�'�����z���u�����Z�U¬��Z�����Z� �¨�-��� �n� ���z����� «���±
�����z�������Z� �@�"�	���(�Z�����-�Z�	�������0¬��Z�����Z�w® q´� ���Z� �P���¨�-�����;± 	 À�
���� � ±µª����u�*���R±´«��-���Z�������
	 ��ªW� ���)L � ��
 � ��� ������� � � ��� L�� � 
���� �ML � � ��À�ª ���)L � ��
 � ����� ��� ��� ������� � � ��� L �
� � 
���� �ML � � ���Z�*�Ç�Ç�"� �@�-�����£�-���n¢��2���Z���W����� ���-�����-�����Z� ¦i�����,���������Z���,�-�Ç�-���Z®
������� �����(�����Z�����'¦i���Z�*�������������,�"�$�-���,�$�����9�£��¤7�-���J�����$¦i�����,���������Z�'�����'���-�
~��������(��� �����|©s�-���Z�¥���Z����� �����Z���������u���:¬8�-��������� ����� ¦i���Z�,�����-�����������u�,���3«�"�~
�����������u�������^���+�Z���-�����"�������u�-�,�����z��®+ª£���J�������u�-���z�u�;±µ·:�����z�����"�����������Z�����z�����s¬m���z�����
��������ªW�x�-�������(©s�������u�2����� ½ ®ÊÅ

+
�"�������������(����®

ELDA
XC [ρ] =

∫

ρ(~r)εXC(ρ(~r))d~r
	 ½ ®ÆÅ

+
�

εXC(ρ(~r))
�����Ç�������X�������������u�-���z�u�;±µ·:�����z�����"�����������Z�����z����� 
��z�¼ ��������u����� �����(�����;±

�����°�������u�����/¦i�����,���z���������,�-���Z�s�����Jª����u�*���
ρ(~r)

������� ���;�u�|���9�����0�������u�-�����u�;±£�����
������·:�����z���§�¨�����-�����Z�����z�����`���,�������Z���°�0¬��Z�����Z���i¬m������� ©M�������u�*����� ½ ®ÊÅ-Å|�"�������-�������
���z��®

εXC(ρ(~r)) = εX(ρ(~r)) + εC(ρ(~r))
	 ½ ®ÆÅ�Å �

�������������£���z���-�����u�������Z�������M���������m¦i���Z�*���������8���n�Z�����Z�G�Z�����������������u�����Ç¦������,���z�����Z�;±
�,�-�W�����z�����(�f���Z�Wª����u�*���F�-������¯

εX = −
3

4

3

√

3ρ(~r)

π

	 ½ ®ÊÅ,Ë��
ª��-�s�������u�-�����u���	�����*���������-�È¬m���z� �"���u�¼�"���JÀ;���"���Z��±´�£���z���-���z�u� À¥����¤��Z���u�����Z�7®������
����� ·£���z���Z�§�"�������������Z���������������s�-�Z�����Z� �z�����u���Z� �£���z���-���z�u�w®�¦��s�z�����/�@�-�����s�����-���µ±
���n·:�����z�����"���������z�	�����,�����-�@�-���0�Z�,�´¬m���u�-�Z���0¬6���������w®�~������"� �P»=�����9����� «£�����-���F�Z�*��±
¬m���u�-�Z�������J�@�-�P~�»U«W±µ·£�-�����Z�§�"���������z�	�����,�������@�"� 	 ¹ E ¿ 
 ®�~����J���������Z� �@�����,�������@�-�-�������
���f�(���������z�Ç~����z����������� ��¤"® ��®�~�»U« ¿ ����� ~£»U«

+
®�¦i���|�����z�+�Z���z���z�����(·£�-�����Z�§�"���°±

�����z�	�����,�����-�@�-��¬m���z���s������³��Z�����R¬ ������» �"�����Z�,�´¬m���u�-�Z����®
» ���z�����

α
±������

β
±�À 
����������u�,���Z�`���Z���������*�m���Z�����-�u�,���Z�������X���z�@�-�����Ç�"�`����� ���¨±

�"�"���sÀ�
����;±´ª����u�,���L±µ«£�-�����z����� 	 ��À�ª �L¯

ELSD
XC [ρα, ρβ] =

∫

ρ(~r)εXC(ρα(~r), ρβ(~r))d~r.
	 ½ ®ÆÅ

-
�



·s� 
������Z� ½ ® ½ ®@¦i���Z�,�����-�����������z���,�����������Z������� E ¹

��ªW� ����� ��À�ª �����Z�	�Z���n�	���W�(�������*���§�"���M¦i���-�����z�u�@�"����Z���@¬m���M�����J©s�������u�����Z¬m���u�,����±
�-�����(�Z������� ���@�-�z�����������u���8�@�����2������¤Z���0�Z���-®"�������6¦i�����Z�����������"®����������������Z���Z�u���*�����
�Z�����z���Z�����z�u�����Éª��R�u�-�������¨¬m���W¤"® ��® ���������������z�����Z�������������z�����X�z���W�-�����È¬6���������Z�i�����Z���"±
���Z�7®�ª��-�8�z�����Z�@�-���,�����������u�-���z�u�;±µ·:�����z�����"����������± �P�;�u�Ç�-���z�@�-���������u�n��� ��ªW�:±i�����
��À�ªm±´�������"��¤ �z�Z���2�u� 
����2�����"�"�����z�u�������u�,����� 	 ¹ E ¹�
 ®

¦i����� ���Z�������z��������� ¢��R�����2��� ¤Z��� ���Z�z�������f����� ����� �£���z���-���z�u�;±
·:�����z�����"���������z�	�����,�����-�@�-��� �����R�	�����'����� �������-���������(�������������x©M���-�������,�����;±´«��-���Z�������
	�� ����������
��� � ��� ��� ��� ��� � � � ��� L�� � 
���� �ML � � ©F©M� �/ª��Z� ��ªW�:±´�£�����������u� ¬m���z�
���-�+�Z���"���(���������Z�n ��Z��� ���������� ����2�����µ±µ¦i�,�´¬m���u�*������� �-�;�	���Z� ���"�7®�~����������z���Z�������-���
��� ~��Z�����������u� �@�-¤Z�U�Z�����Z�+�Z�=�����u�=�������u�=����� �����z���u�*�����u�,����������� ���Z�`�@�-�u��������¸¨±
�������Z�  ������(�������Z�f���Z� ©s���-�������,���Z� ����� ���-���������������u�,���

∇ρ(~r)
���,���@�"���7® q´�¼�����

©M���"�����Z�*�����;±´¦  
��-�����������µ±µ«��"�����z����� 	�� ��� ��� ��� � � ��� ��� ���ML � � � ��� L�� � 
���� �ML � �
©s¦i� ���Z���@�-�°�m�Ç�"���	���W�����M�£���z���-�����u�2±µ·£�-�����Z�§�"�������������������-��� 	 ¹ E ¹ 
 ¯
EGEA

XC [ρα, ρβ] =

∫

ρεXC(ρα, ρβ)d~r +
∑

σ,σ′

∫

Cσ,σ′

XC (ρα, ρβ)
∇ρσ
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|∇ρσ(~r)|

ρ
4/3
σ (~r)

	 ½ ®ÊË ½ �



E ½ ·s� 
�������� ½ ® ½ ®�¦������,���z�����Z���z�������,�����z���������z���

�����u�"�É�	���z� ���������������	���P�@�-� �
- -

±µ�@�����,�������@�"�"�Z�������@�����,�������
FB ���	���P������©s�������u�2�����

½ ® Ë ¿ �-������®
FB =

βs2
σ

1 + 6βsσ sinh−1 sσ

	 ½ ® Ë ¿ �

β
�������@�-�������Z���X����
��������z�u������³��-���"���R�������(���������l» �����ÉÃ�®ÊÃ-Ã E ½ ®,�@�����*���������-��� �-�����

��¤�����®����������Z�É«��-���Z�������F�Z�*�´¬m���u�-�Z����¬m�����������*�������(�@�-�É��  *,Ë 	������§�¨�����J�����( W�����Z� � �
�@�-�$³È»Q* ¹ �������u�-���z�u���	�����,�������@�"� 	 ³��Z�����R¬�� �������-� �:³����z���Z¬ �����U»¼�-��� �Ç�����
�����^���M¢ 		� � ±0����� ���M¢ 	 � �Ç�@�����,�������@�-���R± 	 ¶��-����� �����=¢������-�������°���Z� 	 ���-� � �
 ��Z�����"��� � �R®��@�����,�������@�-��� �{�������������Z�¥�	���£� ���"���������-���s�@�����,���������Z�¥���Z�����Z����¤������µ±
�����^ª����u�,���������-�����Z�,������������¬��Z�����R�M¬m�������Z�����������^¤-® ��®{�@�-� �

-
Å�± 	 �����u�"� � ���@�-��³�±

	�³��Z�����R¬ �
¹ * - Å � ���@�-� ��©�± 	 ���-�u�*���W©s���z�������

¹ * * ¿ �0����� �@�-�Ç³ �8¦�±µ�@�����,�������@�-�
	�³��Z�����R¬ � �������"� ��¦i����¤Z���z���-� �

¹ * *-Å �R®
©M���"�����Z�*�������"�����z��������������·£�-�����Z�§�"���������z�	�����,�������@�"���n� ����z�������z��� ¤-® ��®��"���(·£���z���L±

�§�"���������z�����-�����������u�|¤����k³
-
Å¥�������u�-�����u���	�����*���������-�W���°�f�Z� 
����������u���Z�k³��-���"���L±

�����Z®@ª��-�£³È»Q* ¹ �z�������°�W�@�-�����P�Z����� 
@�"���-�(�Z�����z�	�z������~����z�+�Z�����Z�������Ç�@�-�Z®{ª��-�����M³�±
·£���z�������"�����������	�����,�������@�-�����������Z� � �6�-��������� ³��"���

¹ * - - �@�-�z���Z�z�s�����u�*�f�-���������
�����������°�������u������¦i���Z�*�������������,�"��®w¦i�������°���Z�£�����u�^���-�9��������� �����z�������u�^�	���������F·£���µ±
�������"���������z�����Z�������(�����0¶:�����������"�����(���@�"�����Z���Z��� �-���W�Z�����Z�F�-���@�-���������-���z���������Z�z���Z�
»¼�Z�����Z���	�����,���������z�@�-�z�z���Z���������M�-�0�������Z�,���@�-�°�i���������X�Z� 
����������u���Z�X³��-���-���R���Z�i�����
�����¨�-���Ç·:��� 
������Z�,������®�©s�z���������"��¤Z�����u� ���z�f�@�-�����8�*���0�����n� �2�@�"�������u��� �i�-���z�¥�����
�2����¤��z�����u�*¬6���°�������J·£���z�������"�������n�Z�*���@�-�°����� 	 ¹ E ¹ 
 ®

©M���������Z��� ¬��Z�����Z� �2���l����������� ¬6���������r·£�-� �������"����������� ���-� �������u�-���z�u�;±
����� ·£���z�������"�����������	�����,�������@�-����� ¬m���z�*�����u� �-���z¬6�������Z��® ¶��"�bC@� ¬m����� �@�"�+�Z�
�@�-� ���Z�u�-�R± �������u�-�����u���	�����*���������-�e�-����¬��Z�����Z��® q´� ·:��� �����@�"������� �(���k�����
³����z���Z¬8±´·£���z���Z�§�"�����������	�����,�������@�-�J���z�����;�9�����u� �@�-� �8³

-
Å¨±´�@�����,�������@�-� �:�(���^�����

���s³�±´·£���z�������"�����������	�����,�������@�-�$�@�-� � ���M³�±µ�@�����,�������@�-�^�����e���°� ����� ³È»Q* ¹ ±
·£���z�������"�����������	�����,�������@�-���@�-���8³È»Q* ¹ ±´�@�����,�������@�-��®
; ��J 5:�8@��r% � de#,��3	�)T]��! ª����|�£���z���-���z�u���-���z���Z�§�"���������z�����Z�������/�"�"��� �"���u� ���Z�Ç� �
©s�������u�*����� ½ ® Ë?E0���-�����Z�z�������°�W¬��Z�����Z�w®

EXC =

∫ 1

0

Eλ
nkldλ

	 ½ ® Ë:E �
λ

�����������Z�É�Z���(·£� 
 
�����������
��-���-�(�Z�����Z®
λ
� ÃM���z�����;���@�-�����@���Z���z���������(�������u�-���z�u�;±

�����z� �������6·:�����z�����"���������R�����F�	���
λ
�

¹
���z�@�-�������-�s�����i�����u�,���*���-���z�����u����� �6���������-�-�

�-���M���Z� ���-����¬6���u���z���°¬m�����"��������� À �2������� 	 ¹ E ¹�
 ®
Eλ

nkl

���z�M�Z�����0���������-���f�@�����,�������
�����

λ
®

ª��-�������u�"�R±´¶��-���;±X�����=¶£�-���2±µ�@�����,�������@�-� 	 ¶�¶ �X���R��¤Z���z���u� �@�"�+�Z��¬m���$�	�����-�
¤������-���(����¯

EHH
XC =

1

2
Eλ=0

XC +
1

2
Eλ=1

XC

	 ½ ® Ë
+
�



·s� 
������Z� ½ ® ¿ ®@¾m���z���@�-��¤L±µ¾:�-���-�;±�À 
+�Z�*�������z�-� 
���� E ¿

Eλ=1
XC

�����������Z���@�-� ��ªW�m±´�����z�u�"�����u�;±´·£���z���Z�§�"�����������	�����,�������@�-��®W¦i�����-�����Z���$�����u�
�"�����X���r�Z�����J¶£�-���;±É�����¥¶£�-���;±´·£���f�����@�¨�����-�n�-���:���Z�r� ��-�,���Z�^�����z�u�"�����u�¥�����
�����:ª����u�,���Z�	�����,�������@�"�§�-�����u�-�����u���"�����z���§�¨�����-���-��� �����u�"�-®

ª��Z�z¬6���°�����z��� �	��������� ���Z�u�-�����Z��������
����z���z�u���n·:�;�$ �¤Z���Z�*����� �Z��������� ������©M�R±
¬m���u�,���s�����W�-�����z�u�����Z���������/·£�-� 
������Z�*�����$��� À �2�z���Z�r¤��$�+�Z�z�����(���Z�w¯

EB3
XC = ELSD

XC + a(Eλ=0
XC − ELSD

X ) + bEB
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x

2ω0

�
ω̃I = ωI +Ei

�������
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ωI
���z� 
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|α10(ωI)|

2 ®@����� ½ ® *�Ã0���z�����;�m�����u���z�����°�7¯

|α10(ωI)|
2 =

V 2
x

2ωIσ4

∣
∣
∣
∣
D−2

(
−i(E − ω̃I)

σ

)∣
∣
∣
∣

2

e−(ω̃I−E)2/2σ2

≡
V 2

x

2ω0σ4
E1

(
ω̃I − E

σ

)
	 ½ ® * ¹ �
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En(ω) ≡

∣
∣
∣
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0
e(iωt)−(t2/2)tndt

∣
∣
∣
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������"���-�W�������u± ���Z�
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Ha =
∑

k(
1
2
p2

k + 1
2
ω2

kq
2
k)
��¬��-�����Z���^�����W���Z�

�u± ���Z� «£���z�Ç�"���(�;���X��� �"�������z���-����� �������u�-���
Hb =

∑

k
1
2
p2

k + V (~q)
���z��®

qk
���z�
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Ha
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Ha
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|αk
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2 =
V 2

k

2ω0kσ4
E1

(
ω̃I − E

σ

)
	 ½ ® * ½ �

ª��-�+�Z�P�����°�7¯
2σ2 =

∑

k
V 2

k

ω0k
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Vk ≡ ∂V

∂qk
|~q=~q0

®
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����,������� �����Z�*���-�M�Z���w�@�"��~����z�@�-���������£�����sq´�*�������z�����"���Z�|¤R¬��Z���Z�
�@�����@�-�(���,�u�-����������������¤Z���������������(���w¯

Ii,10
Ij,10

=
8π
9c4
ωI(ωI − ω0i)

3ω0jV
2
i

8π
9c4
ωI(ωI − ω0j)3ω0iV 2

j

	 ½ ® * ¿ �
¢��°�

ωI � ω0k
�	�����-�

ωI − ω0k ≈ ωI
�������¼�Z�F�Z���������s�����u�¼�����(À��7�2���;±´�{�-���(���	 ¹&+ Ã 
 ¯

Ii,10
Ij,10

=
ω0jV

2
i

ω0iV 2
j

=
κ2

i

κ2
j

	 ½ ® * E �
κk

�����|�@�-�����0���Z� �������Z�����������z�����z� ©s���-�������,�|�����|�-���-�����Z�-���Z�l�����-�u��� �����0���Z�
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¡:�r�����s���Z�§�"�����-����¾:�Z�����@�"��¤R±´¾£�-���-� 	 ¾£¾ �´± q´�,�������������"���Z��¤��^�����z���u���������{¬m���z�
�-��� ���Z� �6�����;± � 
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���-�����Z�w®�ª£���z¬6���°���Z����� ¬6���z����� �����Ç¾:¾W± q´�,�������������"���Z� �-��� À;�����(�Ç���Z�Oq´�,���Z�����°�u�¨±
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���������m�@�����@�"���Z�*���-���Z�������-�����m�z���u�������(����¯

I(i) ≈
∑

k

(fkκ
(k)
i )2 	 ½ ® * + �

fk

���z�9�@�"�+�Z� ����� � �z¤������§�¨�����z�z�u�"���-� ����� �u± ���Z� �"�������z���-����� �������,���z���������u���Z� ���2±
�z�u�"������®
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H3OW3m
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H3OW3m − Cluster
���°��
 � Ã`± ½ �-���:¡�¶£��"�¢^³ ½ ±������ ª��� �±

«:���-�7�-� �(���F���Z� ���Z�u�-�L± �6�-���¨±µ³��"���0�@�����,�������@�"� 	 ¹&+;¹
�

¹&+
½ �

¹,+
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H3O
�����

H3OW3

�	���
�����É����� 
@�-�����������Z�����Z��»¼�-���z���z�z���"Áw�"�����(��¬m���������0�������;� �-�������"���+¢^³ ½ ±µ«:���-�7�-� ���R±
�z���u�����Z�7®w�������"����� ���Z���Z�u���*�������Z�|¬m���z��� ���Z�MÅ¨± ¿

¹
� �s©���� � ��
��� � ��
 ��� � � �"L � � 
 � �

ζ
� ��� ���� ��� �8�-���������"��¤=���Z�z¬6�������R���n�����3����Á+�����'�@�����,���������Z� ����¬6�������	��� �����

»¼�-�z�����z�z���-Á�± �@�-���8�-���u�`�	���������sÀ;�-�����z�z���-Áw�¨�����(�����������@�-�°���Z� 	 ¹,+ E 
 ®�¡£�Ä�����M¾ �2�;±
�����z��¤����z�u�"����� �����z�����M¤Z�9�+�Z���u���z�����+�Z���+¬m���z�����/¤R¬��Z�iÀ��"��¤�� ����Á+�����Z���@�����,���������Z�
		������� �´±´�{�����,�����-�������n������À��"��¤:�-��� �,±µ�@�����,���������Z� �i���°�6�Z�����Z�Ä¦ �
������Z�*�����n�-���
Ã;®ÊÃ ½ �-� À��-���Z�������-Á��"���-�k������¤����-�Z�	���-��®������X�-����� �����z���u���*�����-��� ���Z�X�����Z�,�����-���°±
�z�u����� ©s�z������¤Z���z���-�����J¬m�������(�@�-�F©M�m¡�À�À"q´��«G* - 	 ¹&+ + 
 ³i���������-�(� 
@�"�-�Z�M�-���µ±
¬6�������Z��®

�����������
H3OW9

±��������z���������z�M����� �6�����Z�u���*�����$�����s¶:���z���R±µ¢^�"����� ¥�-����¢^³ ½ ±
«:���-�7�-� �(���U�������z��� �8�-�z�������"��¤ ¤�� ¤Z���°�u�-���¬6����������®$ª��G����� ¦i�����Z�������z��� �"���
¢�³ ½ ± ����� ª���  " � ¿ ���M³�±µ«£�°�����-� �	���X�������*�������������Z� �������z�������-�����(������� �*�@�-���°±
���"���°��� � �+�Z���Z�����������(� ����� �����Z�	�������Z���É¬m�������Z�'�����/©M�����(�Z������������� �����/À;�u�,¬m���2±
�-���������	�����*���Z��¤��Z� �����

H3OW9

±��������z���Z���U�-���z���u������� �������u� �(��� �����U���u�����Z���������Z�
ª���  " � ¿ � �s³�±�¢$�Z�����;���s�����������(�f��®

ª����É�-���������¨�-�����F�����z�������������Z�����z�����Z� ����� ©s���-�����Z�,�����F�������-�����Z���Z�-���Z� �������u�-�;±
����¬m�������Z�3�	���0����� 
 � Ã^± ½ �������z���Z�X�-�������MÀ�³i  ½ ±´«£�°���7�"� �����z���u�����R�7®Éª��Z�
�"�*�����-��¾:�-���k�����(����� ���MÀ�³i  ½ ±´¾:�Z�u���*�������Z� ¤����-�����������������-�������Z� ���MÀ�À��8��±
¾m���u���2���������=���X� ���-�������-�+�Z�£���-�Ç�Z����� �-�u� �+�Z���R��¤Z��� ¿ �´±µ�"�z������� � �����°�u�-�m����� �����
�����������������z�����������X�2���������Z�����Z� � �z�������-���W�(��� ¿ �,±´¾ �2�������z���u�@�-���-�,������¬m���:�������Z�����É�-���
À2���+�-���Z¬m�z�*�F����� ª����(�u�-� �	���
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H3OW3
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±µ�����������Z��¬m�������|�����U¬6���°�����z��� � �����°�u�-���-���U�:±�À �;�(�(�Z���z���¥�	���`����� ���R±
E *
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���u���z�����������(�����:¤������"��¤Z�����u�����$�:± �����z���-�����m������¤����-�Z�	���-��®@�����m�����J���MÀ�À��8��±6�����
���MÀ�³i  ½ ±´¾:�Z�u���*�������Z� ¬m���z���X�@�-�J¢ � �����MÀDE$³i���-�����-�(��
@�-�-�R� 	 ¹&+ Å 
 ������¬��Z�;±
���Z��®

ª£���i���z¸ �-�����+�Z�@�-�����Z�����m�����������Z� 	
H3OW9

���"�����,���m�����u�*�È���Z���i�-��������À�³i  ½ ±
«£���-�7�-�3�����@�-�������°�0¬��Z�����Z���6���/�������z�$¾:�Z�u���*�������Z� ¤�� �-���¬6���������|�������w®�ª��-���Z�
¬m�������Z� �����|�-���z�����¨�-����� �£�����Z�������-�����������-����� ����� ©M���-�������,���Z� ���Z�¥�-�������z���-����������z���-�����s�	���m�����Z���Z�9�������z���Z�:�-���È mª�ª���  " � ¿ ���s³�±´«£���-�7�-�^�+�Z�����u�����Z��®�ª����J�-���
 mª�ª���  " � ¿ ���M³È±´«£�°���7�"�`�+�Z�����u�����Z�����������������"�"�����Ç�����z�������������Z�����z�����Z��� � ��¤Z�����§�¨±
�����z�z�u�"���-�Z��������©s���-�����Z�,�����X���Z���-�����Z���Z�-���Z� �����z�u�"�����W�	���i�����8�*�����������z�����������z���Z�
���°� 
 � Ã:± ½ �������0��� �2���-���°�u�"�����s��������� � �������Z������������� �������(���������0�Z�,����
������u�����;±
���������MÀ;³�  ½ ±µ¦i�����Z�����������Z�w®2ª��-���Z�È¬m�������:����� 
 � ¿ �������z�������-���z���u������� �������u�X�-���
 mª�ª��� �±´«£���-�7�-�/�����@�"�������°�7®+�����������f mª�ª��� �±µ¾m���u���2���������|¬m�������f¬m���Z���������-�
©s�m¡�À�ÀDq´��« * - ³i���-�����-�(��
@�-�-�R� 	 ¹,+ + 
 �-���z¬6�������Z��®

CH3OH2Mn
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CH3OH2Mn

±µ�����������Z�
�-�����z�u���������������u����� � ���� ��� ��� � �8ª���  ���°�����Z� � ¿ ���M³�±µ�@�����,�������@�-�*����� ����� ~£»U«

+
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¿
¹
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 � �

ζ
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 ���������u���-�Z�	�������7®+ª����Z���Z� �8�"�����z���"��¤J¬m�������J¬m�������������r���°�m¤Z¬6����¤������"��¤Z�����u�����
����Á+�����Z�'À��"��¤Z��� ���-�'�@�����*����������� 	 �Z�����Z� �´±µ�@�����,������� �����=��������� À;�"��¤¥�-��� �,±
�{�����,�����-����� �È�"�����Z�nÀ;�-�����z�z���-Áw�¨�����(���(���°�i���������l¦ �
������Z�*�����(�����ÇÃ�®ÊÃ ½ �Z�z¬6��� ±
�������7®-����� ���Z���Z�u���*�������Z�Ç���Z�É�Z���Z�*�������������u������©s�z������¤Z���z���-�����i¬m���z���W�@�-�É©M�m¡�À,±
ÀDq´��« Ã ¿ ³i�����-���-�(� 
��-�-�R� 	 ¹,+ Ë 
 �-���z¬6�������Z��®

ª£��� �����z���u���*��������� �����$�-�����Z���Z�-���Z� �������u�-�����/���z�	�-���-���9���°�`������ mª�ª��� �±
¢��Z�����;���-®n~����������"�"��� �£�����Z�������-�����������-����� � � �z¤������§�"���������u�-�z�-�Z�r����� ����� �¨�-�����L±
�����z�u����� ©s���-�����Z�,����� ����� �-�����Z���Z�-���Z� ³��"�����,���§�-�������Z������� �{�-�u����� ¬m���z����� �-���
 mª�ª��� �±´«£���-�7�-� ���°� ���Z�  m¡�¾�� � ¢ � ��¦l³i���������-�(� 
@�"�-�Z� 	 ¹&+ - 
 �+�Z���Z�u�����Z���
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CH3OH2

±
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NH4A4
¬m��������� �-����¢�³ ½ ±
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H3O → H2O + H
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���������Z�������n�-��� �z� ¿ »¼�-�z�����z���-�����*�������(¤������-�(���Z�������z�Z��¤Z�É�������w®2Â-�����:»¼�-���z���z�§�-���
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����� ¬m�����3�-�����µ���-���(��������� � � ¶m± �������������9����¤��Z���u�����Z�7® �6�������`���z����� ����� »¼�-��±
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������"�����z����¬��Z�������"���È�Z����� � ¶m±
�����������������-�����Z�,�����Z�z���¥À2�������,�����Ç���Z�Ç���2�����¨�����z���Z�z���Z� ¦i���Z�*��������������� 	 EP* � +;¹

�
+
½


®

ª£�����z�f�@���z�����z���������z�	�������Z�^�"���u�
H3OW3m

±µ�����������Z���{�+�Z���������Z�¥�����F�"�^�@�-�£¦i���Z�,±
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���u���FÀ2�������u�*�z�u�*¬m����������� �{�����£� �2���(�Z���������u��� ���������Z���u�,¬m�����������X������������¤Z¬6���°� �-�u�
���,�u�-�����R��� �"� �2���(�Z���������u���fÀ2���z���u��±W��¤Z¬s® �����Z�����z�u�*¬m������������® �6���������^»¼�-�z�����z���¨±
�����*���������������:�Z�������F¶ � ¶W± ���������Z���u�,¬m�����-�����n�����¥����� � ¶m±µÀ2���z���u�*���u�,¬m�������������Z�w®
ª���� � ¶m±µÀ2���z���u�*���u�,¬m�������������Z� ���x�����|���z�z����� �£�z�|�����x» �"�����Z�����-�����x���,����
��z�R±
�u�����3����� �����¨�-���,�����3� �2���(�Z���������u���Z�3�����3�-� �2�(���R���������u���Z� À2���z���u�*���u�,¬m���������;±
����� ��� »¼�-���z�����(�������*��� ®������¥����� ¤Z¬6���°��� �£�z�9���-� »¼�-�z�����z���-�����*������� ���,���z���L±
�����U�����¨�-��� � ¶m±µÀ2���z���u�*���u�,¬m�����������-�����:�����9�z���u�U��� ¬��-���z���z�z���"Á+�-�����������u�,��� � ¶W±
À2���z���u�*���u�,¬m�������������Z� ����� � ¶m±µÀ2���z���u�*���u�,¬m�������������Z� ���Z� � �@�-���(���������Z��� � ¶W±
���������������Z� ���,���Z�z�����������w®s�£��� �{�-����� ���Z�¼���z���°� �-�u����� À �2���(�Z������� ���Z� �������z�����	�
�@�-����� �����/À2���z���u��±(����� ���������Z���2���Z� �����n»¼�-�z�����z���-�����*�����¥�����u�*�����,�u�"�z���R���9�m±
À �2���(�Z���������;���Z�W¤Z¬6���°� �-�u�^�Z�*���-�z���Z���F¦�±µÀ �2���(�Z�������"®

»=��� �����z���°���$���=�	�������Z���Z� �����z���u���*��������� ���Z¤������-���m�������$����� ª���  " � ¿ ���M³�±
¢��Z�����;���|�z���u�,�������@�"��� À2�u�*¬m�������������z�	�z���*������¤���� �	����»¼�-�z�����z�������z����� 	 ¹ E�� ¹

Å ½ �¹
Å ¿


® q´�º�	�������Z�����Z� ¬��Z�����Z� �@�"�����0�*���0�����`�-���£ª���  " � ¿ � �s³�±µ«:�������-� �+�Z���Z�u�;±

���Z�����|�@�����*���Z��¤��Z� ���Z�����-�u�,���Z�7®�ª£���0�@�����*������¤Z���|�����M���,�����z���-�����*�����-���Z�9À;�u�,¬m���;±
���������Z� �z�����|���| ��-�w®�E�®

¹
�����¼�����X�����

H3O
+ ±´¦i�������Z���s���| ��-�w®)E�® ½ ¬m�����������-�����L±

�+�Z�w®�¢^�-�������������������Z�6�	�������������0�������{�z���*���Z��¤M������� �2���(�Z���������u���Z� �6�����-�����u�,¬m���;±

 ��-����������E�®
¹
¯PÀ;�u�,¬m�������������z�	�z���*���Z��¤��Z� 	 ���|�Z�

−1 �������s���,�������(�������*���§�"�����9¢��;�����
�����

H3OW3m

±��������z���Z���£�+�Z�����u�����Z� �-���(ª���  " � ¿ � �s³�±µ«:���-�7�-�w®��:±�¢$�;���Z� �������
���������-� ��¦�±�¢$�;���Z�$�	�R���:���Z�������u�,��®

���������
	�������
H3OW3 H3OW6 H3OW9����� ��� ��������� ���������  ��"!��#��� $&%('*),+ -.!/-��0�.� �.!����1-.!
%,+('*2,3 2,4('�562 3,+
$.'*2(5 �. ��07�� 4,%,+('�56+ ),2,4('�563
��8�7�����! ��8�-��#��� $�9,9�'*3,% �.7��#�� -.7�7��0 " !��( ��:�(-
56),)('*3,4 564,4('*3;9 �.8"���0!"7 %
$.'*),< 4,2,3('*2,4 %,4,2('*<,<
-.7��"�#��� 563,+('�564 �.7��"�0!.� �(7��0!� 4,2,%('*<,) !���-��08�-
3,3,3('=9�< �(�"-��08�� %,4,+('*),+ �" ��1�"  "8�8��07"8 %;9�2('*4,3
3,2,4(' $&4 ����-��#�( %
$&<('=9�2 5,56%('*<,) 3,4(5,'*2,) �������0 �-
��8�8��1��� 4(56%('*<,< �(8����0 "7 563,<('*3,)  ��"7��:�� 9�+,<('*%,+
�/�����08�- 4,2,2('=9�2 �(�/-��0!"7 ���/�/�#�( 3,+;9�'�56+ +,);9�'*<;9
$�9>$.'*%,<  "8�-��07�- +(562(' $&+ 56%,%('�564 ���(8��08"8 ��8�-"8��#�(!
+,4,2('*%;9  ���!��07"8 �"!�7��07.� �"�( �����8 ),<,2('=9�% 56<
$&4('*2,%
�" ��"�:��� 3,4,)('*2,2 56<,%,4('*3,4 5?9�)('*<,4 �"-"7������ �"�(-"���0��-
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H3OW3m

±µ�����������Z�
+
Ë

 ��-��������� E�® ½ ¯wÀ2�u�*¬m�������������z�	�z���*������¤���� 	 ���
cm−1 �m���-�

H3O
�����

H3O
±´�-���������u���Z�

À2�u�*¬m���������������(�;����� ���
H3OW3m

±µ�������������z���3�+�Z�����u�����Z�e�-�;� ª���  " � ¿ ���M³È±
«:���-�7�-�w®@�m±�¢��2���Z���z�����������z�Ç�"� ��¦�±µ¢��;�������	�Z���m�-�����z���u�,�7®

«£�-�����-���(�;���
H3O H3OW3 H3OW6 H3OW9��® ��������� Ë?EP*;® ½ * ¹ E ½ Å�®FE ½ ¹ E�Å

+
®
+
¿

¹ E,Ã,Ë2® * ¿
��® ��������� �"/�� ��� p�� ���VA6p�� /6p � �VY ����� � ���Vp������ �

�;®{À2���z���u� /6/]Y ����� � /6p6Z��	� Y>/ /VY>Z��
� Y6Y /	p��	Z�� Y	Y
�Z®�À2���z���u� ½

-
½
+
® E�Ã ½

- *�Å�®ÆÃ
+

½ Ë?* ¿ ® * E ½ Ë-Å,Ë2® ½ Ã

�-�����s�����
H3O

+ ±µ¦i�����������È�����u�X� �-���i�����z��� 
 
����°����¬6�������Ç�"� �����������������
H3O

¤����
H3OW3

±µ�����������Z�������,��®wª�������¤Z�����"��¬m���f�-� ���Z�����R¬�¸����������u�9�z�u�"���$�����J» �-�z���Z���z���-Á{±
�������u�"���*���������������Z�n�����

H3O
+ ¤��Ç������»¼�-�z�����z���-�����*�������(�����É���z�z�����Ç»¼�-���z���z�§�-���

�z������®�ª������u�3¬��Z���������$�W�����°������� ����� » �"�����Z���(�����Z�*�����Z�3¬m�����3�������@�����*������¤$���Z�
� �2���(�Z�������z�u����� ���������Z���u�,¬m�����-�����3�����

H3O
+ ±µ¦i�����������Ç�¨�-��� �(�������������-�����Z�z��®

ª£���^�����z�������Z���|À2���-���"�¥���Z�Ç» �"�����Z�������-Á+�������u�-���*�����������������U�����
H3O

+ ¤�� ���Z�
»¼�-�z�����z���-�����*�������3¬m����� �-���u� ��� ���Z�=�-� �2�(���R���z�����u�����

H3O
±�À2�����Z�u�,± ����� �6���R±

�-�����u�,¬m�����������-���$�����u�,���@�-���;¬��Z���^�"���u���������������u�`�z�u�,¬8�-�u����� 	  ��-�w®VE�® ½ �L®�ª����s�{�z�R±
�*���Z��¤m������� �2���(�Z���������u���Z�ÇÀ*�����Z�u�*���u�,¬m�����-�����F¬m�����0�"�����Z���������������Z���u�,�È���Z���(���������z�
�������u���������-�����z����� �-����»¼�-���z���z���������*�������w®

q´�$ ��"�w®]E�® ¿ �z�����$�����s�{�z���*���Z��¤��Z�^���Z�:���,�����"���������*�����-���Z��À2���z���u��±������ �����Z���R±
�z�u�,¬m���������������������W»¼�-���z���z���������*�����M�����

H3OW3m

±µ�������������:�-���������Z�+�Z�w®
Â-�Z���'�������z���3¢��2���Z�G�����������,� �-��� ��������� �m±|�����Ä��������� ¦�±�¢$�;��� �����������-�

�������u�'����� À �2�(���R�������9�����^�������z���Z���Z®£ª£���
H3OW3m

±��������z�������(���`� �
¹

¤��Z�°±
�-��� ����¬6������� �2���(�Z�������z�u���¥�����=�-� �2�(���R���������u��� � ¶m±�À*�����Z�u�*���u�,¬m�����-�������Z���:�-���
�"���u�`¬8�-�z���Z���z���-Á������z�������u�*��� �������@�"�����Z������� � ¶m±�À*�����Z�u�*���u�,¬m�����-�������Z���{�@� �+�Z�°±
���U�£�z����� ����� » �"�����Z�����-�����Ä��� �������Z�Ä�-�����"�����(����®������z�������Z��� �-��Á��-�������'���z�
�����  ��"�����-�u��� �s�@� �U�(���^¬8�-�u������������� �������������z����¸���� ����� �@�z���*������¤���� ����� � ¶m±
À*�����Z�u�*���u�,¬m�����-�������Z� ���Z� ¬��-���z���������-Á����Z�����z���u�,���Z� � ¶m± ���������������Z� �z���-���Ä�-�;±
�z�����"���w®Xª£����� ¤Z�����-� ����� �z�u�"���-� »¼�-���z���z�z���"Á����z���u�-�Z�*�������������l���Z� ¬8�-�z���Z���z���-Á{±
�-���z�������u�,����� � ¶m± �������������=¤���� ¦i�����,�������x��¤Z¬s®M¤Z��� �@�-�u���z���Z� »¼�-���z���z�������R±
�*����®:ª������u� �����Z���/» �-�z���Z���z���-Á+�������u�"���*������������� ¬m�������8¬m���|¬6���°�����$�������'�������-�;±
��������������� � ¶W± �������������¼�����z�u�*¬��-�u�,���W¬��-�n¤Z�U�Z�����Z�n¾m�-���-���z���u�������������3����� � ¶m±
À*�����Z�u�*���u�,¬m�����-���������	�����*���Z��¤��	�������7®,ª£���m�@�����2������¤Z���Ç����� ���������L±������X�����i¬��-���z���µ±
�����-Á����Z�����z���u�,���Z� � ¶W±�À2�������u�*�z�u�*¬m��������������� � �-�������/��� ���Z� �@�����2������¤Z�+�Z�������u� ���Z�
¾:¾8±�À;�����@�-�������Z�£�  
����z���(���,���Z�������$À�
����,���z���(�:�����:� �2�����"�����������z�����$¦i���Z�*����������®
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®�À2�������,�����m�����^À�
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����J�����

H3OW3m

±µ�����������Z�

 ��-���������E�® ¿ ¯ÈÀ2�u�*¬m�������������z�	�z���*������¤���� 	 ���
cm−1 �J����� ���*�����-�(�������*���§�"����� ���������L±

�����/À2�����Z�u�2�z�u�,¬m��������������� �����:» �"�����Z���(�����Z�*�����F���
H3OW3m

±��������z���Z�����+�+�Z���Z�u�;±
���Z���-����ª���  " � ¿ ���M³È±´«£�°���7�"�w®�ª����6À;�u�,¬m�����������-���f�z�����J���Z�Ç���m���Z�J»¼�-�z�����z�§�-�-���
	 ���Z¤7�-���°�£�-�^���Z�

H3O
+ ±  ��Z��� �������^���Z�Ç� �����Z�£�£�z�£�����m»¼�-���z���������-Á+���z���u�-�Z�2�����;±

������� 	 � �;�(�(�Z���z���z�u� �2�����$�-� �;�(�(�Z���z���z�u� �n������» �"�����Z���(�����Z�*�����/���Z���������Z�7®m�m±
¢��;�����$�������$���������-� ��¦�±�¢��2�������	�Z�z�m�����������u�,�7®

«:�������-���(�2���
H3OW3 H3OW6 H3OW9

¹
® ���-����»¼�-���z���z���������*�����

��������� �"p	A6H�� Y>p "
¹&+

Ë
-
®
¹
¿ �DA6Z6/�� Y
� "

¹
Ë
¹�¹

® *�Ã �"A6p6H	� p6A "
¹
Å,Ë ½ ®ÊÅ

-
�Z®�À2���z���u� ± H	p
�e��� �]Y " ¿

+ *�Ã�®ÊË
¹

±
�;®{À2���z���u� ± H	A6/ ��� � � " ¿ Å-Ã�Å�® ½ E ±

¶m± �-���z�w®�À2���z���u� HVY	�V/�� ��� " ¿
+;¹

½ ®ÊË
-

± H��	/6p	���DY " ¿ Ã E�Å�®
¹
Å

���-���$®{À2���z���u� H6A	ZVY ���VH " ¿ Å *�Å�®
¹
½ ± H � � �	���"A " ¿

- - -
® ¿
-

½ ® ���-����»¼�-���z���z���������*�����
��������� ± �"p��e�����V/	Z�� "

¹&+ E�Ã�®
¹ * ���e�"/	� �	/ "

¹
Ë ½ Å�®ÊÃ ½

�Z®�À2���z���u� ± ± H6p �6p	� Y � " ¿ Å�Ã
¹
® E -

�;®{À2���z���u� ± ± H6A6H �	� �VY " ¿ Å
¹
¿ ®
- +

¶m± �-���z�w®�À2���z���u� ± H6/��Vp�� A6p��DY " ¿�¿ Ã
+
®
+
Ã ±

���-���$®{À2���z���u� ± H
�bY �	� p6/	pVY " ¿ Ë ¿
-
® E - ±

¿ ® ���-����»¼�-���z���z���������*�����
��������� ± ± �"p6A
��� p6p "

¹&+
¿�½ ® Ë?*

�Z®�À2���z���u� ± ± ±
�;®{À2���z���u� ± ± ±

¶m± �-���z�w®�À2���z���u� ± ± H6/VY>H	� p6H " ¿,½ Å-Ã�®
¹
Ë

���-���$®{À2���z���u� ± ± H
�VH
��� HVY " ¿ Ë ¿ E�®ÊÅ
+
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±µ�����������Z�
+ *

 �	����� ����� ��� ����� � � ��� 
 ��������������� �
q´�9�£���w® E�® E`�z�����¥�����0�-�;��ª���  " � ¿ � �s³�±µ«:���-�7�-�9�����z���u�����R���Z�|�-���z�����¨�-�����9�������R±
�-�������z��
����,���z�����-���

H3OW3m

� 
 �UÃ�± ¿ �������-���������������8�(�������������É©s�-� �-�	�����*�������
	 ¶��-���,¬��Z�z���z�����Z����� �

¹
® ¿ � ~ �����(�*�����°���z����� �-��� �����Z���(���z�u����~����z�����Z�����������������RÁ��Z��±

���8¤��0�����z���u�*�����u�*�������Z�w®,��������À�
����,���z���X���������0�Z������������¤����-�����z������� �-�-� �2�(���R���������u���
�£�����-��
����������z�@�-�����-®

�����`�����������
H3O

		������®iE�® E�� �����z�����;�`�����u�'�Z��� ��������� 
�������������� ;���f��� �-���
½ ® E + � ~ ����� �������/©M�����-�f�����-���,¬6���z�������z���°���^�-���

¹
® E - � ~ ®Wª��-�Ç~����z�@�-�°�������Ç���Z�

�6�����°���^�-���s���Z�Ç�����-����� À;���°���^������À�
����,�������(�n¤���� �����Z�����^�-�;�s�����n�z�-���Z�=À;�Z�����
�����^À�
+�Z�,���������$�����;�������'¢^� �3�	���������9��� �;�(�(�Z���z���/���Z�¥À�
����,�������(�$�-�w®m�����
���-�W¶��2���z�������������-�����"�"�@�����-�����������u�`�������z����~��Z���@�"���������É¤��

¹
®ÆÃ,Ë;®2�W���������z�8�Ç�-�������

� �z¤������§�"���������u�-�z�-�Z�f���Z�i�-�����Z���Z�-���Z�������z���-�����8������¤Z�0���������È�£�����Z�������-�����������-�����-���EX� ~x���z�@�-�°�m�Ç�-���Z�����Z��» �����m������Ã�®ÊË ½ ®
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�*���

¹
®FE - �-���-� "¨�����:�����U���Z� ���Z�z� �-������
����2�����,���Z�

CH3
�����

H2O
���Z���������*�$���z�7®

�£����ª���  " � ¿ ���M³È±´«£�°���7�"� �z�Z���2�u�`¤������ �-���°�8�@�"�W¾£�"�����¨�-���@�-�z�����Z���Z�����6���
CH3

�����
H2O

®Wª���� �8�-�z���������^�+�Z¤����������u� �Z�����Z�������z� �"�����(���
CH3OH

�����U¶ �����`�������n�(���¹
®ÊÅ�Ã �"�7�-� ""�(���+�R�´¬8�"�£��¸-�����m�-�����	���8����� ������� �-���+���

CH3

�����
H2O

®bq´� ~��Z�����������u�
¤Z���G¶��2�����-�������(���"�����¨�-�{�����8�@�"�

CH3OH2

±´¾£�"�����¨�-�{�-����� �������������u�Ç�������u�-�������Z��®2ª����
¶:¸����F����� �8�-�z�����Z���J�+�Z¤����-�����u������� ������� �-�����W���

H2O
�����9¶ �	�����@�-�£¶��2���z���������X±

���-�����"�"������� ¿ ® ¿ Ëf�-���-� "¨�����+�-���È¢^³ ½ ±´«£���-�7�-� �;¬��-�m�Z�´¬��(��� 
 
+�Z���W�z�X���;�u�`¬m������������Z�z� �-�����z�@�-���z���Z���£�	���:���-�
CH3OH2

±´¾£�"�����¨�-�+���z��®
ª��n���-�s¢�������� ��� �	���

CH3OH2

�-���É������³��-�����,�����-���Z�����z����� �{�-�u��� �z���(���£��������@�-�u� ���z�������z� �����n�@�"���(�������z�u���`«£�-�����z�����9������� �����u�,�X�-�,¬6���������-��®�ª���� ���Z�����u�2±
�*�����f�����$À2�u�*¬m���������������Z�����z�����Z�����-�7�-���W�����Ç» �����������	�����,�����-�����(�	���6�f���������������Z�;±
�z�������-���(�-�����-���(���������u����³��-�����,�����-� �@�-�u����� �����,� �-�����������������M���+�Z�f�@�-� �����Z�������Z�����
�£�������°�i�������-����®�ª��-�

CH3OH2

±µ¾:�-�����¨�-�*¬m���z�X�@�-���Z�i�+�Z������� ���Z���Z�u���*�����J�����É¾:¾W±q´�,�������z���u�¨�����X�����u�,�i�+�Z�����u�*�z���u�,�����-�7®*¦i�È¬6���������(�-���z�M�*���È�����
CH3OH2Mn

±µ�������������
�(��� � �

¹
± ¿ �����@�-�������°�7®

ª����9�-���Fª���  " � ¿ � �s³�±µ«:�������-� �������Z�u�����R����� ©s�Z���(�Z���z���Z� �����=�Z����� �-�u� ���R±
�z�Z��¤Z���Z� ¢������Z�*�������z�������-���|���Z�

CH3OH2Mn

±µ�������������	� � �
¹

± ¿ �:������� ��� �����w®E�® *^�-�����Z�+�Z�w®i¢^�"� �����"�����,���i�@���¥�@�"�
CH3OH2

��� � � ½ ����� � � ¿ �������������
¤R¬��Z�+���u�-�z�-�m» �"�����Z�������-Á+�������u�-���*������������������¤���¤Z¬6���{¬��Z���������Z�`¢��R���@�"�������(�������*�;±
�����n���������Z���*���������Z�$�����������Z���z���-���������z���Z������®*ª��-�

CH3OH2

±µ¾:�-�����"�"���	�����������z���@�-�����
�"���6³��z�-���-���������-��®2¦i�6¬m���z��¬6���°�����z�����Ç�-Á��Z�������u�,�������u���*�@��� �2�-���-�����J¤��Ç�����`¶ �2�����"±
�������f¬��-�z�����z�������z������� �2�Z����� ���-���������������Z���*����� ¤R¬m���z�u�����������

CH3OH+
2

�����(�����
��������
����-�z������¦i�����,�������$�����*�����°�������@�(�z���u�$�����Z���Z�£�(���W¤Z�����Z�����Z�����Z���������z�������-��¸ ���
�-���

CH3OH+
2

±µ·M�Z�����-����¸-�z� 		�����Z���s������®]E�® * 	 � �������=E�® * 	 � � �L®
���Z�w���Z��«:�������-�����2�����(���Z�

CH3OH2Mn

�����������Z�8�������`���,���Z���(�����Z�*���§�-�z�£�����
���,�����"���������*�����-���s¢$�;���Z��¤Z�^���,�������z�u������������®�ª����s���,�����-���-�����*�����-���Z�$¢��2�������-¸��;±
�����=�����U�����

CH3OH2

±µ¦i���������°�`�2�����`���Z� ¢$�Z�����-���������������*������� ���u�-�(���Z�w® q´�;±
���������-��� �����`¢$�Z�����-���������������*�����$�-���������n�����^À;�u�,¬m���������������=���Z� � ¶m±µ©s�z� 
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�����

CH3
±µ©s�z� 
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©M��� 
 
+� �����������Z���'�����u� ��� ����� � ¶m±µÀ2���z���u�*���u�,¬m����������� ������� � ¶m± �6�����-���(�;���|���
������¦i�������f�����9����� � ¶m±  ��-�����������z���2���-® ���R�����-�u�,���Z���Ç�-�������

CH3

±µ©s�z� 
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-

·s� 
��°���Z� E�® ½ ®{À2�������,�����:�����¥À 
+�Z�*�������z�-� 
����J�����
CH3OH2Mn

±µ�����������Z�

	�� �

	 � �

	 � �

�����������������<E�® *�¯�©s�������u�����Z¬m���u�,�����-�����(�Z�������Z�^���Z�
CH3OH2Mn

�������z������®+ª��-�������2±
� �-�u�n�������R��¤R��� � �������u�"�@���z�6�������;� �-�����É�-��¤��Z���-� 	�¦i�����,���z�������������u�,���Z���u���������WÃ�®ÊÃ?E �R® 	�� �
¤������-��������©s�Z���(�Z���z���������F�@�-�ÈÀ � ¢ � ����� � �

¹
�������z���Z���	� 		� �����Z��� � ½ �������������z�

����� 	 � ������� � � ¿ �������z�������

�����Z�z�����¨�-���$�Ç�-�$�����fÀ2�u�*¬m���������������¥�-�������������m�����z�@�-�����Z�����
Cs

±µÀ �2���(�Z�������M���
���²±J����� � ��±�¢��2���Z� ���,�����z������������®�ª��-�����m���z�@�-���X���-� �����

CH3
±µ·M��
 
����2��� 	

CH3



·s� 
������Z� E�® ½ ®{À2�������,�����m�����^À�
+�Z�,�����-���-� 
����J�����
CH3OH2Mn

±��������z���Z� Å *

� L � � ����� � ��������� �2�(���R���������u��� 	 ��� �8À2���z���u��±É����� ���������Z���u�,¬m�����������(�����������M���������
� �6�-� �2�(���R���������u���Z�XÀ2�������u��±w���������������Z���u�,¬m�������������Z�w®������������

CH3OH2

±´¦i�������Z���
�Z�����Z�+�Z�n�����u�n�-���-�����-��À2�u�*¬m���������������`���Z�

CH3

±�©M��� 
 
+�"®;ª£���8¶ � ¶m±µ¦i���������°�É�������
�����:¶ � ¶m±  ��-�����������z���u�,¬m�����-����� � � ¶m± �����Z�����(�2�����X������¶ � ¶ � �2�(���R���z�����u���:�����
�"� �2���(�Z���������u���XÀ*�����Z�u�*���u�,¬m�����-�������Z� ����¬m���0����� ¶ � ¶m± �6�����-���(�;���F¤���¤Z�����z��������®
ª£�����z��¦i���,�������������J������«£���z�Ç�"���(�;���Z�X�"�"��� �z�Z���;�u�Ç�����u�,�8���n�-�����Z�Ç�È�"�����Z�X�����������;±
�����$�����	�������Z���P�@�����,���Z�����u�������������u���`¢��2�����¼���|����� �������������z� �-���u� �������u���Z�w®�ª����
¡:�,���������Z���������X���z�	�-���-�������������X���Z�r¶��-� 
����u�@�"���-�,���Z�£�����£¢��2�����w®

ª���� À2�u�*¬m�������������z�	�z���*������¤����9�"¸������Z�¥���Z�^ ��-�+�Z�������cE�®FE������ E�®ÊÅX���,�������(���Z�
¬6���z������®

 ��-��������� E�®FE�¯ q´�,�������(�������*���§�"��� À;�u�,¬m�����������-�z�	�����*������¤Z��� 		���
cm−1 � �-���

CH3OH2Mn

±��������z������� 	 � �
¹

± ¿ � �f�+�Z�����u�����Z� �-���^ª���  " � ¿ ���M³ 		~�»U«
+
�´±

«:���-�7�-�w® «:�������-�����2���
CH3OH2M CH3OH2M2 CH3OH2M3���,����� Å ½ ® Ë * ¿ *�® ¿

-
¿ E�® E,Ã* ½ ® Ë

¹
Ë ¿ ®ÊË * +

¿ ® ¿ Ã¹
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+
¹
¿�¿ ® ½ Ë * ¹ ®FE ¿ Ë

+
® Ë-Å¹ E - ® ¹ E * + ® * * -�¹
®ÊÃ�Ã

½ Å ¿ ®
¹
½

¹�¹�¹
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±
¹
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±
¹
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¹,-
±

¹&+ -
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Ã E�®
¹
Ã

±
¹
Å *;® Ë?E ¹

Ã
-
® * -

± ½
- *;® ¿,½

¹
½-¿ ® E*Ë

± ¿
-P+

®ÊÃ E ¹
½ Å;® * ½

± ±
¹
¿ *;® EP*

± ±
¹&+ -

® Ë
-

± ±
¹
Ë?E�®

-P+
± ± ½�½

-
®ÊÃ�Ã

± ± ¿�¿ Ë2®ÊÅ,Ë
± ± E,Ã *;® ¿ E

¦i��� �-�������-�;� �¨�������(����¤����������(�����������������z�������-��¸ ���É�������@�����*������¤������ � ¶W±w�����
¶ � ¶m±�À*�����Z�u�*���u�,¬m�����-�������Z� �z���-���9�"�������(�f��®����Z�i�����¼� � ±�À2�������u�*�z�u�*¬m���������������
�����¼���Z� ¶ � ¶W± ���������Z���2���Z� �¨�-���|�������(�������u�,���0~����z���u�������������¥¤�� ��¸����Z����� �{�z�R±
�*���Z��¤��Z�0�	�����-��¸ ���Z�z¬6���z���������m�����������Z���������@�"�u�*���Z�È¬6���z������®�ª����8�-���������Z�XÀ;�u�,¬m���2±
�-���������	�����*���Z��¤��Z���M�������-�������z�9����� �����

CH3

±µ¦i���������°���:����� �-�����Z� �-�Z����� �-��¸ ���Z���Z�
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+�Z�*�������z�-� 
����J�����
CH3OH2Mn

±µ�����������Z�

 ��-��������� E�®
+
¯{À;�u�,¬m�����-���������	�����*���Z��¤��Z�¥���Z� � ¶W±	"0¶ � ¶W±�©M��� 
 
���� 		���

cm−1 �6�-���
CH3OH2Mn

±��������z�����z� 	 � �
¹

± ¿ � �f�������Z�u�����R� �-�;�¥ª���  " � ¿ � �s³ 		~£»U«
+
� ±

«£���-�7�-��®��@�z���*������¤����¼���|���������-�����JÀ;�u���z����F������¸����Z�¼¤��
CH3OH

±µÀ;�u�,¬m�����-�������Z���
�	�Z���������������u�,���^¤��

CH3OH2

±�À2�u�*¬m��������������� ����� �*�����z���3�����������u�,���^¤��=À;�u�,¬m���;±
���������Z�$�-���$�+�Z�����Z�w®

«:�������-�����2���
CH3OH2M CH3OH2M2 CH3OH2M3� ¶  ����z������� ����� �����

+
Ã�Å;®ÊÅ,Ë

+
½
¹
® ¿
+

�	��� �����
+
Å E�® Ë

¹ + E - ® +?-
± ± 
��
������

¶ � ¶  ����z������� ± �"/ �	Z�� Z�� �"/	p6A����VZ
� � À2�����Z�u� ���]Y � /6A * ¿,½ ® ½

-

���� ����* E�Å�® *-Å 
���� ����� ���	��� �����* - E�® Ë ½ 
	
	
�����
 ����������
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� ¶W± ���������
¹
Ã�Å ¿ ® E,Ë

¹
Ã E ¹ ®

+
Å

¹
Ã ¿

¹
®ÊÅ ¿
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¹
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Ã
+
Ë;® E E
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���� �
¹
¿
¹
½ ®

¹-¹ ¹�¹
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¿
+ +

® E�Ã �	���� �����
± �"H �6A���� � ����	�������
± �PY
�)��� �	Z ������ �����
± ������� ���	�
± �PYeH��	� �)�
± ± �PY	Y6Y ���"H
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¹&+
½ Ë;® Ë

-
¶ � ¶ �6�����-� �"p��Vp�� �	/ ���bY �	� Y>H ���]/6Z�� H��

¶ � ¶ ��®{À2�����Z�u� �"Z �	/�� /�� � �)�6��� �	H �"A]Y ��� � �
¶ � ¶ ��®�À2�����Z�u� /VYep
�
� /�� /�� ���	� �	p /���� ��� p �
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-
® ¿ E ¿
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± ¿
¹
Ë
-
®
¹
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¹
¿

± ± ¿,½-¿
¹
®
¹
Ë

~������"�������z�������Z� �+�Z��¤����������(���������(·£�-� 
���� ;���Z�������^�����
CH3OH2

���°�0¢$�Z�����¨±
�������(�������*�����Z�w®

~��Z�����������u�*�m���-�������JÀ;�u�,¬m�������������z�	�z���*���Z��¤��Z�|�����m����¸��-���Z�^�������z�����z�£�(���W�����
�{�z���*���Z��¤��Z� �����F���,��� 
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�������������f��� ����� ¤Z� Å-Ã�Ã^���
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�����Z�����(�;����� ������� ��� �������z���Z� ¤Z� ���������z�����Z���Z� �@�����*������¤Z��� �-���z���u����������®f���2±����� �����
CH3
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¹
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±µ©s�z� 
 
���� 	 ���
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CH3OH2Mn

±��������z����� 	 � �
¹

± ¿ � ���+�Z���Z�u�����Z�È�-���{ª���  " � ¿ � �s³ 		~£»U«
+
� ±µ«:�������-�w®
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CH3OH
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CH3OH2
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CH3OH2M CH3OH2M2 CH3OH2M3

CH3
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³��7�"�2��¤��n�Z�����Z�����,�������(�������*���§�"������¢��2���£���u���Z���,�W�����Ç�£�z���R� �-�,�8���ÄÀ�
+�Z�,�������G���Z�
����¸ �"����� �������z�������s¤Z� �z������®P�����u�|�@�-�FÀ;�����@�-�������J¶ � ¶ � �2�(���R���z�����u�����¼À2���z���u��±
���u�,¬m�����-�����`����� �-��������� �������z������� 
+�Z�,�������D�����f����¬8�"�z���R��� q´�z�-��� 
����,�-�����z�u�����Z�������
�+�Z� � ¶�" � ª:±µÀ;���������°�����������w®"ª����������z���i³��7�-�J�	���È���z¸ ������¬��Z�����Z�����������������Z� �z�����2�u�
¤��`���Z���@�-�u���§�-�z�����-���$���z����¬m���z�`���W�����u�,�£���`�����`~��Z�����������u���(��������� � �
+�Z�����(���,�����°±
����� À�
����,���z��� �����*����¤Z��������®�ª����Ç·:�����z�����"�����������|���Z�f������¤��Z�����Z� ³��7�-�*� �����6¶�"-ªm±
À;��������������������� �-��������� �����u� ��� �������z�����µ±X�����=� �
����z���(���,���Z�����Z�=À�
����,���z��� �z�����Z®
���Z�����-�����u�Ç�����:� � ±�À*�����Z�u�*���u�,¬m�����-������� 
+���-���-�����,���J�"�������s�������u���������Z�����F·£���z���L±
�§�"�����������e�������z�����z��
����,���z��� �-�;�¬��Z�����Z�������(�	����¶�"-ª:± �������z���°�������������0�������z�����£�������
� ���������-���Z�������`�-�����z�u�����Z���������0À2�����@�"��� ��� ���Z�������u�¼�������z���J³����-�*�f¤��|�������@�"�u�*�����
¬8�-�Z®
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+�Z�,�����-���-� 
����s�����
NH4

�����
NH4A4

-
¿

 � � �XNPS a VXN a S a Y�b ���9QWVXNPS�HFEPVfH ��OZQ K HFY
NH4

a Y�b
NH4A4

 ��� �
� � � ��� �'��������


ª��-���£���(���������(���-�����¨�-�"���z���-�@�"�����m¤��
H3O

�����
CH3OH2

�����f¾ �2���������¨±µ¾:�-�����¨�-� �
���-�0�����z�u� ·:��� 
���� ;�����������¥�(��� �£���(�������-�*���-�����*�������

NH4An

±��������z���Z� ���������R�7®q´�
NH4A4

±µ�����������Z���������`�-�����£«�¶W± �������������-���n�������u�����(���-���§�-�*�(�����Z�*�����W�"�����R±
���"�������-��®�ª����X�2���Z�J�£���(�������-�*���-�����*����� �z�����������|�@�-�����J�����(���z�z���nÀ;���°�-�¨���*������� ���
���-���£���(���������(���-�����¨�-�£����� �@�"�������-���u�U�	�����@�-�$�������	
@���-����� ¦������,���z��� ���-��®
�£���6�������-���Z�����z�u�����n�����n� �
����z���(���,���Z�����Z�Ç¦i�z�������������z���Ç�	���6�z�����"�"���������������m¦i���Z�*�����"±
�����3���z� �+�Z�"�"���,���i�@���/�����`���z�z����À;�-���"�"���*�������(�	���0�����`�(���*�z�����"� 
����z�u���$À2�������,�����
�����X�����°�"�"���������Z�z����� ¦i���Z�*���������(�����3����¸ �"�����3¦i��� �@� �|�@�"�7®È�����0�����`���(�����������0±
�£���(�������-��±��������z�������"�����,���:� �
����z���(���,���Z�������Z¤��Z���-�i¬6���z�������*�@� �J�z��¬������@�@�-�����;±
�z����
;�����-����� 
+�Z�*������� 	 ¹ ½ Å 
 �-���M�-���u�|����� ���Z�+�Z�������-�����J���Z�F�"�������z���-����� �������u�-�����	 ¹ ½ * 
 �	���6�����������Z�É�(��� � ��EJ�-�-�*�-���z�����Z�z�6���������������z���u�(�������u�(¬��Z���������m~����z����¸����R±
�z�����(�����£�������z�����:�"�"��� ���2�u�^�"�������z�w®6q´� �	����������������¬m�����$�@�-�����:�-���z���u���������-�����u�
�����

NH4A4

±µ�������������m�����@�"�������°�7®
ª������6�Z�����-�u�,������� �����^À2�u�"���������u�¨�`���������(���-�������(���"�����¨�-�����	�������¥�"��� ¤R¬��Z�

�(¸��������u��� ¾m�7�"�*���������z¬6����� � ����� ¤�� ����� ���Z�z� �-������
����2�����,���Z�
NH3 + H

��¤R¬s®
NH2 + H2

�	�����z��� 	 ¹ ¿ Ã��
¹
¿
¹ 


®È»=���$�����z���°���X�������,�-���-�(�Z�z¬��-���,���É�����X����� �8�"�������R±
�z�����,���§�-���0�����W¤Z¬6���°���Z��¾m�7�"�*���������z¬6�����Z�W�������������u�`��¸����Z���������`�2���W�����M¾m�7�"�*�������
¤Z�

NH3 + H
��
������°�É�	���6�����£À2�u�-�������°�u�"�������

NH4

�Z�����:¾m�������-®,ª£���6» ���F�����Z���������z�����
¦i���Z�������s���,�����-���X�����Z���Z��¾m�7�-�,����������¬��Z�����	�{�����£�-���È¢^³ ½ ±µ«:���-�7�-�$�+�Z���Z�u�����Z�£¬m����±
��� �{�����m���$�����w®6E�®

¹
Å0���Z¤������-�7®{ª��-�

NH4

±´¾£�-�����¨�-�����z�:�(���W�z��������� ���Z�z� �-����� 
����2������±
�����|�@�-���Z¤��|���z�;�Z�����z���Z�������u��®Pª���� �-���������Z����������� ¾:�Z�u���*�������Z�¼�����Z�	�Z���9�������0���Z���u�,���
�������z���2� �2�@�-�(���z�u���JÀ2���-�����������"���-��� ½ ®FE ¹ �-���-� "¨������®;�£���m�	�������Z���Z�����������z�Z�������u���Z�
¦i�z�������������z��� ���z� �z�����2�u� �����¨�-���,�����@��� �z���@�"�u� ¢��Z�����2���Ç�	���J�@�-�F���(�����������0±
���-�����"�"�@�������£�������u�,���m�������z���2� �2�@�-�(���z�u����À2�u�-�������°�u�"�È�;���Z� q´���z�u�"���������u�¨�i���Z�����°�����Z���Z�
�¨�-��� 	 ¹ ¿ Ã



®È¦��,�����u���Z�����Z�������Ç�-���f�����0���Z�@�-���n» �����X�����(ª������z��¤����"���������������(�����M���z�

���-�����J������¶:¸����(�����F¾m�7�-�,���������z�@�-���z���Z��� �w�	���J�����X�����u�¼�������s�����|» �����F�-���
¹&+

®
-P+

�"�7�-� ""�(�����Z�����������w�����s���°���	�z�������z���|�����Z�����R�����z�u����� ¦i�����Z�����������Z�¼���|�-�����Z� � ������±
�Z������������� �����0����� 	 ¹ ¿-¿ �

¹
¿ Ã


®{ª��-�m���(�����������(���-�����¨�-�@�����m�@�-���Z�m���R�u�-���u�-����� ®

�£�@�-���-��¤����x���(�(�������������-�����¨�-�"¬m�����F�	���È���Z�
NH4A4

±��������z�����È�Z����� ������� �-������±
�z�7�-�,������� ¤Z� �����=³i�z�;�����*�����

(NH3)4 + H
���Z�����-�u�,���Z���������z��� » ��� ���������z�����������

¦i���Z�������J�-����¢�³ ½ ±µ«£�°�����-�^���$�£���w®6E�®
¹
Ë0����¤Z�����"�£���z��®]q´� ~����z�����Z���u�$¤����r�£���(�"±

�������(���-�����¨�-�i�����f����� ���-���z�����z���(��� ½
-
®
¹
Ë��-���-� ""�(�������Z���������u� ��¸-�����Z®��£���u� ¬m���z�

���-��À �2�z����� �������u�'¢����*�����z�����"�"���"�������3�������z���2� �2�@�-�(���z�u� �z���-���������z���Z�z���È¬m���^�@�"�
�������������u�9��¸������z�(ª����z����¤Z�§�"���������z�������°�W�����

¹,-
®
+ +

�"�7�-� ""���-�����Z¬6�����z�7®�ª£�����z�(À2�u�"���°±
�����z�����z�����������z�u� ·£�-� 
���� ;���Z���������(���s�£���(�������-�*���������*�������9��
������-�����J�z���u� �"���u�
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¹
Å�¯i» ��� �������������-�z���Z�Ç¦i���Z�������^�Z�*���§�-���¼���Z�n¾m�7�-�,���������z�-�2���������@�"���

NH4 → NH3 + H
®

���/�����D�����(���z���������¼�£���z�����Z�����Z� ���Z�+�Z�������-�����J���Z�f�������z�����s���e~����z�����Z���u�/¤����
���(�����������(���-�����¨�-��¬m������� 	 ¹ ½ + 
 ®

©M���������Z���P�¨�-���$�������@�"�u�*���Z�:¬��Z�����Z�����@���(����¬��-�����@�-�m���(���-�������(���"�����¨�-���-���
�-���u�n���Z�

NH4A4

±µ�����������Z�6���u�-�������Z�6�z�����`�"���É�@�-�8¶ �2�������������0±������n�@�"�
CH3OH2

±
¾£�-�����¨�-����¤Z¬s®É�����z��� �P¸��z�������z���°���������Z���������Z��®Èª£�����z� �6�����@�"�u�*������� ���������f�0�-���u�
���°�8���Z���  
����z���(���,���Z�������$¦i�����Z�������z���Z���������z���������@���X�@�"�:�z�����"�"�����z���������M¦i�����,���z���
���^�£���(�������-�Ç�Z�����F�����;�������u�^���-�����Z��� ���Z�+�Z�������-�����M���"���"���:����»¼�-�z�����������/¢��L±
���@�-����� ®

À2��¬6�������@�-�8�£���(�������������-�����"�"���-���8�-���u�����Z�
NH4A4

±µ�����������Z�8�@�-����� 		�@�-���L±
¤�� �� 

d

±�À �;�(�(�Z���z���"®_q´���z�6�"����¢^³ ½ ±µ«:�������-�J�����(���z���Z�����Z�s©M�����(�Z�������Z�M�����fÀ � ¢ � �
�������n���������w®DE�®

¹,-
¬m�������Z�����Z���������w®�ª��-�mÀ � ¢ � �����W���(�(�������������-�����¨�-���È�-�������°�

�z�u�"���$����� �����M¶ �2�������������(���-�����¨�-���	�{�@�Ç���M�z���u�9���e�����	�´±µ¾ �2���+�Z�����-�����°�u�-���@�-�2±
�����°�7®@�����W�����

NH4A4
±��������z�����W�Z���������m�����u�^�-�����W�Z����À � ¢ � �@�@�-�m�Z�����Z�^�-�������z���

���@�-���"�*�����£�@�"�����-���m�����fÀ � ¢ � �����Z�
H3OW3m

±6�����
CH3OH2Mn

±µ�������������Z® � �2±
¬������P�-���u���������8���Z�����-�u�,�������u���s¦i�����,���z�������������u�,���s�Z�*�z�	���z�*�W�-���������

NH4

±µ©s�z� 
 
��
�-� ���Z� � ����� �{�-�u���������n�������������z�Ç�����¨�-���������Z�z�f���z�����������-������� ������À2�����u�*�z���"Áw�"�����(�
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�£���������������XE�®
¹
Ë;¯i» ��� ���������z���������Z�Ç¦i���Z�������^���,���§�-��� �����n¾:���-�,�����-�����"�;���z�������"���

NH4A4 → (NH3)4 + H
®

�����
NH3

±i�����
NH4

±�¢����������Z���£�����-��� C@�¨�-�,����¦i���Z�*�����������������u�,���-®�ª����Z��� ���Z���@�-�u�2±
�����������z�J�z��¬6�����É�(���M���Z� �������@�"�u�*���Z����� � � ��� � � ��� � !�� � 	 ¹ Ã - 
 �-���F�"���u�¼�(���s���Z�
�������Z�z���Z��¦i�����Z�������z���Z�n������À2���*����� 	 ¹ ½�½



�"�n�-�������������u���Z�n���(���-���§�-�"�������z�������(���

¦i�����*�§�-����®

 ��� ��� ����� ��� ����� � � ��� 
 ��������������� �
�£���w®iE�®

¹ * ¤��Z���-�������¥���Z�z�����¨�-���Z�U�£�����Z�������-����
����,������� ���������(���-�������(���"�����¨�-���
����� �����

NH4A4

±��������z�����z��®Pª����0�����������"�"�����/�£�����Z���������z�����Z���������|����� � ��¤��������"�����µ±
���u�-�z�-�Z� ¬m��������� �(���X���Z�� mª�ª���  " � ¿ ���s³�±µ¢��Z�����;���¥�+�Z���Z�u�����Z�Ç����� �����$���,�z±
���u�-���������Z�/À2�������u����
����,���z���¥�(���m�Z�����Z��©s�-� �"�	�����,�����������°�m���������:¶��-���,¬��Z�z���z�����Z�����
�-���0Ã�®

+
� ~ ���Z� �-�°���R�7®,q´�0���Z� �����z��� �������Z�z�����s�����������"�"�����F�����z������������� 
+�Z�,�����Z�X���z� �z�R±

¬6���������Z�����f�����Z�����f�����z����
������������@�-�����0¤��/���z�-�Z��������®�ª��-�M��������� 
�������������� ;���f���
�����

NH4
±�À�
����,�������(�0�������-�f�+�Z�

¹
®
-
¿ � ~ ������� �����n¶��-���*¬6�������z�����Z�����`���Z�����-�"�XÃ�®

+
� ~f®É�����X�@�-�X���Z�z�����¨�-�������������-�������z��
����,���z��� �����(���(�����������(���-�����¨�-���J�������-����±
�z�u���������������u�=���Z� 2T2

	 ¿ 
 �´± 2A1

	 ¿ � � � �+�Z���,�-���3�-�����"�*�´¬6�����������u�w®:ª����Z���Z� � �+�Z���,�-���
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����,���z�����"� 
����J�-���

NH4

�����
NH4A4

�����������������2E�®
¹,-

¯2©s�Z�����R���z�����(�����`À � ¢ � �É�-���
NH4

�����
NH4A4

®,» �"�����Z�������-Á{±
�������u�"���*�������������-��� �������3�-���X���Z�z�������u��������� ���������Z� ����¤Z�����u�����Z��®6�����

NH4
�+�R���z���

�����0¦i�����,���z�������������u�,���Z���u��������� 		��� ¢����������;±´³i���������-�(� 	 ¹ Å ¹ 

�FÃ�®ÊÃ

+
���	���

NH4A4Ã�®ÊÃ
¹&+

®

���,��� 
������u�*� ��� ¦ �
+�Z�������Z�*�f����� À;�u�*�����Z��± �8�-����� ���������Z�3¢^� ;���f��� �+�Z�6����®
¹
®
-
Ë

� ~ �����������z���-���Z���|���°�����Z�D�����Z�����R�������u���Z�¼¦i���-���������s���+�Z���Z�����������(�f� 	 ¹ Å - � ¹
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���� ;���Z�������
���°�8���(�(�����§�"�2�(�������*�����Z�Ç�Z�����JÀ2���-���������z���Z�������F����� �-���z��®�»=����� �
+�Z�����(���,�������������
���9�	�����������Z� ���������z�Z�������u�����¼�£�������°�����/�����z�������s�+�Z���@�-�u�,���R�������z�@�-�������/�����(�£���(�"±
���§�-�*�(�����Z�*����� �������Ç���-� ���-���"�"�����������z���Ç¦i�����,���z��� ���(��������������������� C��"�"�*���n¦i���Z�,�����¨±
�����������u�,���"®sª����Z�9�-�����,��� �"���u� �������u� ����� �������������u� ¬��Z�������Z�/�-���z����
����-�-��� ����±
�������������z�����*�����3���

NH4A4

±µ�����������Z�`��� ~������-�������u� ¤��=���Z�'¶ �2�������������f¬��-�z�����µ±
�������z���Z��� �����

CH3OH2Mn

±��������z������� �-��¤��Z���-�f¬��Z�����Z�w®������ ����� �����Z� �����@�-������� ±
���������(���-�������0±´�£���(�������-��±��������z�������¨�-���¥���-��¬m������������� �	���z���z�������������{�@� �Ç�����
�����������"�"�����|���������-�������z�����Z��������� ��� ¦i���Z�������������z�����u� �����f�����z����
�������������
����,�������(�
�����£�����°�-�¨�����z���Z�z���Z�^¦i�����,���z�����������£���(�������-�n�������-���w®{ª��"�������z�u�9�{�-���������(���°�:���°±
�����(©s�-� �-�	�����,�����-� ���,�����u�-���������$����� �������������(�����z����
;�����-����� 
+�Z�*�������k¤������-�0�@�"�+�Z�
��¤�����®+�������£������� 
����������z�Ç� ;��� ���(���{������¶��-���*¬6�������z�����Z�����f�����9���Z�M��� �2�(���R���z���R±
�����z�@�-�°�����������Z�M������� � �������Z������������� �����n�(���������D� �
+�Z�����(���,�����������9�£������� 
����������µ±
��
����,���z��� ���Z�8���-���"�"�����������z�����Ç¦������,���z�����W���Ç���(�(�����§�"��®2ª��f�	�����@�-�������°�-�¨�����z���Z�z���



·s� 
������Z�
+
® �������-�(���Z��� �-�z������� * ¿

¦i�����,���z���¼��� �£���(�������-�^�"����� � �
����������Z�,���������Z�F¾:¾8±�À�
����,���z��� � ;���z�����������P¬m�������
��� ¾£�"�����Z�^�������z�����£�������°���-�;�i����� ���Z�����u���2�����������£�������"���°���Z�¥¾:¾W± q´�*�������z�����"���Z�
�-���z¤����u�,���Z�7®"ª��Z�����2�u� �������-�������6À;�u�������-�	�����-���������m�@�-��� �¨�������"���u�f���������(�����������0±
�£���(�������-��±��������z�������	���������É� 
+�Z�,�����-���-� 
����z�u�����X¦i���-�����z�u�@�"����Z� ���Z���z�����"�"�����������������
¦i�����,���z�����m�������(�(�����§�"�X�-�����-�,�´¬������������u�^�z�����$�"¸������Z�w®

�£�����u������� ������� �����-�J�����u� ���"���������@��������
������"�-���Z�*���`¾:�-�����¨�-� ±��������z�����M�(���J¤��;±
�������(���������`�������z�����z����¸ �-��������� 
+�Z�,�����-���-� 
����z�u�����U¦i�����Z�����u���"����Z� �����°�"�"���������Z�z�����
¦i�����,���z�������|���9¬��-���z���z�z���"Á+�-�����������u�,���Z� ��¸-�������-���(�����������¥¬m�����������-�������w®�À;���X�z���Z�°±
����� �����(���(�����������u���¥¢$�;���Z����� �2�z�����(�$�	���(����� ���Z�@�-����������� �����Z���Z���z�����"�"�����������������
¦i�����,���z�������^�@�-��®{�£���u�/�-�����"�������z�F¬��-���z���z�z���"Á+�-�����������u�,��� �P¸������������(���z���Z���z�����°���
���-�:¾£�-�����¨�-�°±µ�����������Z��±�¢$�;���Z���{�@�-�����:�-�,¬��Z�����@�"�£�z������®



� ��������� �

� �S
 � ��� � � � � �  � � � ��� ���S��
\�	��� �����

c �!�
H3OW3m

\�� � � t �

 ��-���������£�f®
¹
¯@¾:¾W± q´�*�������z�����"���Z� 		���`� ~ 2 �������

H3O
±�À;�u�,¬m�����������-�������������Z�

H2O
±

�����Z���R±�������À2�������u�*�z�u�*¬m���������������(�����
H3O

�����0���Z�
H3OW3m

±��������z������� 
 �
¹
� ½ �

�+�Z�����u�����Z���-���È¢^³ ½ "�����À�³i  ½ «£�°�����-�w®
H3O

�{���-���(���,�
H2O

¢$�����Z�2�����
H3O�@�����2������¤ ¾£¾8±rq´�,���Z�����°�u�"� �@�����2������¤ ¾:¾8±rq´�,���Z�����°�u�"�- *,Ë;® ½ Ã

2.06 × 10−3 ± ±¹ E ½ Ã;®
¹
¿

8.91 × 10−4 ± ±
½
+ E - ® + +

9.91 × 10−3 ± ±
½ * + Ã;® * *

1.20 × 10−2 ± ±
H3OW3

¹ E - ½ ®ÊÃ
+

1.93 × 10−3

¹
Å�Ã�Å�®ÆÃ�Ã

4.15 × 10−4¹,-
½-¿ ® ½�½

1.37 × 10−5

¹
Å ½
+
®ÊË

¹
3.91 × 10−4½ Ë?E + ® ½ +

6.92 × 10−4 ¿
+ - *�®ÊË-Å

2.27 × 10−4½ * - Ã;® E,Ã
1.21 × 10−4 ¿ Å ½ Ë;® ¿,½

1.30 × 10−3

H3OW6
¹ EP*�Å;®ÊÅ E

9.03 × 10−4

¹&+
Ë
-
®FE,Ã

9.72 × 10−4¹,- * E�® ¿,½ Ã�®ÆÃ
¹
Å
¹
½ ®FE,Å Ã�®ÆÃ

½ Å E ½ ®
+
½ Ã�®ÆÃ

¹
Ë
¹ E�® ¿ Å Ã�®ÆÃ

½
-
Å
-
®ÊÃ�Ã

6.82 × 10−5

¹
Ë ¿ Å�®ÆÅ E

8.56 × 10−4± ± ¿ E ¹ Ã�®ÊË
¹

Ã�®ÆÃ
± ± ¿ E E + ®ÆÅ�Ã

7.53 × 10−3

* E



·s� 
������Z�w�f®
¹
®
H3OW3m

��
� Ãf± ¿ * +

 ��-���������J�f® ½ ¯w¾:¾W± q´�,�������������"���Z� 	 ���^� ~ 2 �:���Z�
H3O

±µÀ;�u�,¬m���������������9�����9�����
H2O�6�����-�R±W����� À2���z���u�*���u�,¬m�������������Z� �-���

H3O
�����9�����

H3OW3m

±��������z�����	� 
 �
¹

± ¿ ���+�Z���Z�u�����Z���-���� mª�ª���  " � ¿ ���M³ «£�°���7�"�w®
H3O

�@���-���(���,�
H2O

¢��������*�����
H3O�@�����*���Z��¤ ¾:¾W± q´�,�������������"� �{�z���*���Z��¤ ¾:¾W± q´�*�������z�����"�

Ë?EP*�® ½ *
1.69 × 10−3 ± ±¹

½ Ë
-
®
+
Ã

1.46 × 10−4 ± ±
½-½ E ¹ ®ÊË

-
2.07 × 10−3 ± ±

½
-
½
+
®FE,Ã

6.12 × 10−3 ± ±
H3OW3

¹ E ½ Å�®FE ½
6.03 × 10−4

¹&+
Å ¿ ®FE +

9.98 × 10−5¹
Ë-Å
+
® ½
+

9.66 × 10−6

¹&+
Ë
-
®
¹
¿

1.49 × 10−4½
+ *�Ã�®FE ½

1.23 × 10−4 ¿ E,Ë ½ ®
-�¹

5.15 × 10−5½
- *�Å�®ÆÃ

+
4.32 × 10−5 ¿

+2¹
½ ®ÊË

-
8.89 × 10−4

H3OW6
¹ E,Å

+
®
+
¿

2.75 × 10−4

¹&+ E,Ã�®
¹ *

2.54 × 10−4¹.- E - ® ¹,- Ã�®ÆÃ
¹&+

Ë
¹
®ÊË ¿ Ã�®ÊÃ

½ EP*,Ë;®FE E Ã�®ÆÃ
¹
Å * ½ ®FE,Ã Ã�®ÊÃ

½ Ë * ¿ ® * E
2.66 × 10−5

¹
Ë
¹�¹

® *�Ã
2.86 × 10−4± ± ¿,½ Ë

+
®ÆÅ�Å Ã�®ÊÃ

± ± ¿�¿ Ã
+
®
+
Ã

3.59 × 10−3

H3OW9
¹ E,Ã,Ë;® * ¿

3.17 × 10−5

¹&+
¿,½ ®ÊË *

1.79 × 10−4¹
Ë
+;¹

®ÊË
¹

Ã�®ÆÃ
¹&+

Å,Ë;®
+ +

Ã�®ÊÃ
½
+
Ã *�®FE E Ã�®ÆÃ

¹
Å
+
¿ ®
+
Å Ã�®ÊÃ

½ Ë-Å,Ë;® ½ Ã
3.02 × 10−5

¹
Å�Ë ½ ®ÆÅ

-
1.88 × 10−4± ±

¹
Ë
¹
½ ®ÆÃ ½ Ã�®ÊÃ

± ±
¹
Ë ½ Å�®ÆÃ ½

3.46 × 10−4± ± ¿ Ã ½
+
®ÊË?E Ã�®ÊÃ

± ± ¿ Ã?E,Å�®
¹
Å

5.48 × 10−4± ± ¿,½ E ¿ ®
+
¿ Ã�®ÊÃ

± ± ¿,½ Å�Ã�®
¹
Ë

4.10 × 10−3



*�Å ·s� 
��������w�F® ½ ®
CH3OH2Mn

� ���
¹

± ¿

c � �
CH3OH2Mn

\�� � � t �

 ��-�����������f® ¿ ¯i¾m���§�¨�����-�`¾:¾W± q´�*�������z�����"���Z� �-��� ���,���Z���(�����Z�*���§�-�z��� À2�u�*¬m���������������
���

CH3OH2Mn

±µ�������������z� 	 � �
¹

± ¿ � 		���3� ~ 2 �L®Éª����Ç�����������Z���(��� � � ½ �@�¨�
� �-�z�

Cs

±�À �2�(���R�������-®8À;�u�,¬m��������������� �:�����9� ��±�À �2�(���R���z���^���
Cs

�@�"���������W�-�������q´�*�������z�����"���Z�$�-���^«:������®

CH3OH2M CH3OH2M2 CH3OH2M3�{�z���*���Z��¤ ¾:¾W± q´�,�������������"� �{�z���*���Z��¤ ¾:¾W± q´�*�������z�����"� �@�z���*������¤ ¾£¾8±rq´�,�������z���u�¨�
Å ½ ®ÊË * E�® ½ E

×10−05 ¿ *�® ¿
-

½ ®
- -
×10−05 ¿ E�® E,Ã

¹
®FE ¹

×10−05* ½ ®ÊË
¹ ¹

®ÊË *
×10−05 Ë ¿ ® Ë?* Ã

+
¿ ® ¿ Ã E�®

+ E
×10−06¹

Ã ½ ® ½ Å ½ ® ¿ Ë
×10−04 Ë?*�® E + ¹

® * E
×10−04 Å�Ã;® ¿

+ ¹
®FE ¿

×10−04¹
¿�¿ ® ½ Ë E�®FE ¿

×10−05 * ¹ ® E ¿ ¿ ® ¿
¹
×10−05 Ë

+
® Ë-Å ½ ® ½ Å

×10−05¹ E - ® ¹ E ¿ ®ÆÅ,Ë
×10−05 * + ® * * Ã

-�¹
®ÊÃ�Ã

-
®ÊË?E

×10−06½ Å ¿ ®
¹
½ Å�® * ¿

×10−05

¹�¹-¹
® *�Ë Ã *�Ã;® E*Ë *�® ¿�¿

×10−06± ±
¹
½ E�®ÊÃ-Ã Ã * - ® ¿ Ã E�®

¹ *
×10−06± ±

¹
¿ Ã�® ½ * *�® ½-¿

×10−06 * *;®
¹,-

Ë;®
-
¿
×10−06± ±

¹&+?-
® ½ E Ã

¹
Ã E�®

¹
Ã ½ ®

- -
×10−06± ±

¹
Å *�® Ë:E Å�®ÆÅ ½

×10−05

¹
Ã
-
® * - +

®ÊË
-
×10−06± ± ½

- *�® ¿�½ Ã
¹
½-¿ ® E*Ë

¹
® * ½

×10−05± ± ¿
- +

®ÊÃ?E E�® * E
×10−05

¹
½ Å;® * ½ ½ ®

+ -
×10−05± ± ± ±

¹
¿ *;® EP* ¿ ® * E

×10−05± ± ± ±
¹&+ -

® Ë
- ¹

®
-
½
×10−06± ± ± ±

¹
Ë?E�®

-P+
Å�® ¿ *

×10−05± ± ± ± ½�½
-
®ÊÃ�Ã

¹
®ÆÃ�Å

×10−04± ± ± ± ¿�¿ Ë2®ÊÅ,Ë E�®ÆÅ *
×10−04± ± ± ± E,Ã *;® ¿ E ¹

®ÆÃ,Ë
×10−05



·s� 
������Z�w�f® ½ ®
CH3OH2Mn

� � �
¹

± ¿ *�Ë

 ��-��������� �F® E�¯�¾:�Z�§�"�����-� ¾£¾8±rq´�,�������z���u�¨����� �-��� ���,�����-���-�����*�����-���Z� � ¶m±�" ¶ � ¶m±
À2�u�*¬m���������������U���

CH3OH2Mn

±µ�����������Z��� 	 � �
¹

± ¿ � 		��� � ~ 2 �R®Wª��Z���������������
�(��� � � ½ �@�¨�����-����¤Z�

Cs

±�À �2�(���R���z���-®ÈÀ;�u�,¬m�����-�������Z���������`���
Cs

±�À �2�(���R���z���
� � ±µÀ �2���(�Z�������£�@�"�z����� �@����������q´�,�������������"���Z���-���^«:������®

CH3OH2M CH3OH2M2 CH3OH2M3�@�z���*������¤ ¾£¾8±rq´�,�������z���u�¨� �@�����*������¤ ¾£¾8±rq´�,���Z�����°�u�"� �@�����2������¤ ¾:¾8±rq´�,���Z�����°�u�"�E ½ Ë;®ÊÅ?E ½ ® ½ E
×10−03

+
Ã�Å;®ÊÅ,Ë Ë;®

- -
×10−04

+
½
¹
® ¿
+ ¹

®
+
Ã
×10−04Å�Ã?E�®ÊÅ?E Å�® * -

×10−06

+
Å E�® Ë

¹
Ã

+ E - ® + - E�® ¿ Å
×10−05-

Ã?E�® ½ Å *�®
-
Ë
×10−05 * ¿,½ ® ½

-
Ã * E,Ã�® ½

- +
® E E

×10−05* E�Å�® *-Å ½ ® ¿ Ã
×10−04 *,Ë-Ã;®ÊÅ ½ Å�® ½ *

×10−05 * - *�®ÊË ½
-
®
-
¿
×10−06* - E�® Ë ½ E�® ¿

¹
×10−05 * * *;®ÊÃ * Å�®ÊÃ

¹
×10−05

¹
Ã�Ã,Ë2® E ½ ¹

® Ë-Ã
×10−05¹

Ã�Å ¿ ® E,Ë
+
® ½ E

×10−05

¹
Ã E ¹ ®

+
Å Ã

¹
Ã ½
+
® * ½ +

® ½
¹
×10−05¹

¿
¹
Ã�® ¿ E ¹

®
+ +
×10−04

¹
Ã�Å ½ ® * ½ ¹

® Ë
+
×10−05

¹
Ã ¿

¹
®ÊÅ ¿ ¿ ® *�Ã

×10−05¹
¿ E *�® Ë:E ½ ®

-
Ã
×10−04

¹
½ Ã *;® *�Ã Ã

¹
Ã
+
Ë2® E E +

®
-
Ë
×10−06¹&+

Ë
+
®ÊÃ ½

¹
®ÊË�Ë

×10−04

¹
¿
¹
½ ®

¹�¹ *�® ¿ *
×10−05

¹�¹
Ã *;® ½ E *;®

-
½
×10−06¹ *�Ã ½ ® ½ Ã

¹
® ¿,½

×10−03

¹
¿
+ +

® E,Ã Ã
¹�¹

½
-
®
+
½ ½ ®

¹&+
×10−05½ E + Ë;® ½ Ã

¹
®ÆÃ
-
×10−03

¹
¿
-
Å;®

¹,- ¹
® E *

×10−08

¹
½
+
Å;® Ë * ¹

®ÊÃ,Ë
×10−05¿ E,Å

-
® ¿ E ¿ ®ÊË ½

×10−04

¹ E,Ã
¹
®ÊÃ * +

®
¹
Ã
×10−05

¹
¿
¹�¹

® E,Ã
¹
®
-
½
×10−04± ±

¹
Ë?E,Ã;® E ¿ ½ ®ÊÅ-Ã

×10−04

¹
¿
+
Ë2®
+
Ã Ë2® E,Å

×10−05± ±
¹,-�¹�¹

®ÊÃ ¿
¹
®ÊÃ-Å

×10−08

¹
¿ Ë-Ã;® ½�½ Ë2® E ½

×10−05± ± ½
¹,-

Ã;®ÊÃ
+ +

® ¿
¹
×10−04

¹ E ¿ Ã;®ÊÃ
¹ ¹

®
+ +
×10−05± ± ¿

¹ E*Ë2®ÊÅ�Å ½ ®ÊÃ
¹
×10−07

¹ E E E�®
¹
¿ Ë2® Ë-Å

×10−07± ± ¿
¹
Ë
-
®
¹
¿

¹
® ¿ Ã

×10−03

¹&+
½ Ë2® Ë

- ¹
®
+ *
×10−05± ± ± ±

¹
Å E - ® - - ½ ® Ë-Å

×10−04± ± ± ±
¹
Ë ½ *;® ¿

¹ ¹
®
+
¿
×10−04± ± ± ± ½ Ã,Ë

-
®
+ - ¹

®ÊÅ ½
×10−04± ± ± ± ½

-P+ *;®ÊÃ * -
®
¹&+
×10−04± ± ± ± ½ *�Å�Ã;®

¹
¿

¹
® *�Å

×10−04± ± ± ± ¿,½-¿
¹
®
¹
Ë ½ ®ÊÅ E

×10−04



* - ·s� 
��������w�F® ½ ®
CH3OH2Mn

� ���
¹

± ¿

 ��-��������� �f®
+
¯ ¾:�Z�§�"������� ¾:¾W± q´�*�������z�����"���Z� ����� ���,�����"���������*�����-���Z�

CH3

±
À;�u�,¬m���������������U���

CH3OH2Mn

±��������z������� 	 � �
¹

± ¿ � 	 ���U� ~ 2 �R®8ª������������z���Z�
���°� � � ½ ���"�X�@�-���Z¤��

Cs

±µÀ �2���(�Z�������"®�À;�u�,¬m�������������Z���������`���
Cs

±µÀ �2���(�Z�������
� � ±µÀ �2���(�Z���������@�"�z���Z���@�@�-������q´�,�������������"���Z�$�-���¥«:������®

CH3OH2M CH3OH2M2 CH3OH2M3�{�z���*���Z��¤ ¾:¾W± q´�,�������������"� �{�z���*���Z��¤ ¾:¾W± q´�*�������z�����"� �@�z���*������¤ ¾£¾8±rq´�,�������z���u�¨�¹-¹
½ Ã�®ÊË * E�®

¹
¿
×10−06

¹�¹
¿ Ã�®ÆÃ E Ã

¹�¹
¿
+
® ½
+

¿ ® ½
¹
×10−05¹-¹&+ -

®ÆÅ
¹ ¹

®FE ¹
×10−05

¹�¹,+
¿ ®

¹
½

¹
® ¿ E
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������ � ���-����³�®+Â�®{¾m�����z��� �{ W���fÂ-���������-�P�-�
�������(�����-�P³i���2�����Z� Z6Z � ½ Ã�Ã?E 	 ¹ * * ¿ �R®

	 Å ½


��®�Â�®{À;�u�,¬��-�z��¤ �-����³�®�Â�®{¾:�-������� ��Â�®{³i���2��®+�����Z��® Z � �VE EP*-Ã 	

¹ * * E �R®
	 Å ¿


�i®� ��������-���$ªf® ���-���������{Â�®������Z��®�³����2��® �6��� ��Å

¹,-
Å 	 ½ Ã�Ã ½ �L®

	 Å E 
 ��®�«:���Z���§�-�	���f® ������������� ��® � �Z� � ���-��� ªF® �����z�����	��Â�®È�����Z��®�³i���;�Z® �6� � �*�Å
- * 	 ½ Ã�Ã ¿ �L®

	 Å + 
 ¢ ®w�£��� ���z���z�����	��¶F®P¶£�-�+�Z�����-�������-���|¶F® ±�©0®PÀ;�u�������������	�w³i���;�Z®�¾:�R�+®����R����®Y�� � ¿�½-¿ 	
¹ * -�¹

�R®
	 Å�Å



¶F®�¶��-�����z�§�-������¶J® ���-���-�����u����¶F® ±�©0®�À;�u�����������Z�����-��� ªf®�¾J®�»¼�-������� 
���Â�®
³i� �2�Z®��������$® � � � ¿ *-Ã ¿ 	

¹ * - E �R®
	 Å,Ë



¶F®�¶��-�����z�§�-�����È��® �P�����Z¬m���-����¶F® ±�©0®�À;�u�����������Z�����-��� ªf®�¾J®�»¼�-������� 
���Â�®
�������$®{³i���;�Z® �)� � ¿ Ë:E ½ 	 ¹ * - E �R®

	 Å - 
 Â�®w·M��� �6qu® �6���u�-�Z��� � ®P���������������;�z��� ���-���|¢ ®+�f®�Â-�������z�������������$®w³i���;�Z®
�P�Z�������z� /6Z
� �6*�Ã 	

¹ * * - �R®



�P�°�������"�����z���Z��¤Z�����u�������
¹
Ã ¿

	 Å * 
 ¢ ®�·0® �6�	���Z�����£®,À+®-�{�� � ��®,¢ ®-¾:�Z�������-�����"�-��� ~f®�¦W® �6����� �2���	� �,Â�®,�����Z��®
³����2��® �6�"p �V* ½ - - 	 ½ Ã�Ã

¹
�L®

	 Ë-Ã



�f®"¦m® �����-��� �"Â�®¨¾s®"¾s®�~����z���Z�����f®¨·s�-���(���¨����� � ®-�������z�������2����� ���-���0ªf®"¢ ®
«£�����Ç�-�z� ��À;���������Z� H��	A �{Å�Å * 	 ½ Ã�Ã E �L®

	 Ë ¹ 

ªf®m¶F®W³��-��� � qu® ±µ¾s® �P�Z� �Wªf® ±�À�® �6�-��� �8Â�®mÀ+® �8�"���*�����8�-���=�f®W¶J® ���Z¬��-��� �
À;���������Z� H��	A �@Å,Ë ½ 	 ½ Ã�Ã E �L®

	 Ë ½



Â�®{~f®w���2� �+©0®{¶F® �P��� �+Â�®+©0®+¦��"�������+À+®{ M®��������������{¶J®@» ®wÀ��"���¨�-����·0®�¶F®
����¬��Z���£��® �������Z¬m���-���m¶J®m¶��-�����z�§�-��� �W�-���Uªf®m¾s®8»¼�-������� 
��:Â�®:�����Z��®
³����2��® Z6/ � ¿ * - Ã 	 ¹ * *�Ã �L®

	 Ë ¿



Â�®-¾s®¨¾J®�~����z���R�����f®"¦W® �����-�-� ���f®¨·s�-���(���¨����� � ®-�������z�������2����� ���-���0ªf®"¢ ®
«£�����Ç�-�z� ��À;���������Z� H���� �6* ¿ 	 ½ Ã-Ã

+
�R®

	 Ë?E 
 ³�®@� ���"�����J�-���¥¢ ®@�F®�Â-�������z������Â�®������Z��®�³����2��® � �	A � -�¹�¹
	
¹ * *,Ë �R®

	 Ë + 
 ¾J®*«J® �8�-�����Z�����,¡F® ���-�����Ç�"���*©0®*¢^�-�"��� �;�-���X�f®*«:����¤7�-���,Â�®2�������$®*³i� �2�Z®Z	H �{Å ½-½ Å 	
¹ * *�Ã �R®

	 Ë-Å



��®�©0® �8�-�����	� �{Â�®�·M��� ���-���¥¢ ®{�f®+Â-�������������+Â�®�³i���;�Z®w�������$® � � � � ¹
Å,Ë
-
½

	
¹ * *-Å �R®

	 Ë�Ë



³�®�� �-�-����� ��©X®�¶F®�» ��������� ����®i©0® �8�-�����	� ��¢|®��F®ÈÂ-����������� �È��®�~����§� ���-���
·X®{ªF®�Â-�����@�"���{Â�®������Z��®{³i���2��® �6� � �{Å ½ Å

-
	
¹ * * * �R®

	 Ë - 
 ¾J®�«F® �8�"�����R������¡J® ���-�����Ç�"��������® ��®������Z�-���§�"�����+�-���^Â�®�Â-�-�z���������������Z��®
³����2��® �P�Z�z�����z� �4Y>p � ¿

-
¿ 	

¹ * - - �L®
	 Ë * 
 ��®@ ����z� ��» ® ±�À+®@À;����� �+�"���^³�®{Â�®{¾m�����z� � �+À;���������Z� H��	Z �6* ¹ E 	 ½ Ã�Ã

+
�L®

	 - Ã 
 ��®2» �����������`�-���Ç¾J®2�����������u�����;³i� �2�Z®@�����Z��®��������$®�³i���2� � �DE + ¿ Ë 	
¹ * * * �R®

	 -�¹ 

�f® �i®�À;���������Z¬m���*���-���|» ®�ª��-���u�"� ��³i���;�Z®È�������$®��������$®�³i���;� p � ¹�¹

¿ Ã
	 ½ Ã�Ã ¿ �R®

	 - ½ 
 ·X®{ªF®�Â-�����@�"���"���^�6®�» �"��� ���£���*�w®�¾:�R�+®{³i���2��®��������$® pVY � ¿ Å,Ë 	 ½ Ã�Ã ¿ �L®
	 - ¿ 
 ·X®{ªF®�Â-�����@�"���{À;�Z��������� H �	A �@Å

¹.-
	 ½ Ã�Ã E �R®

	 - E 
 ©X®�» ®È¾m������������� ��³�®ÈÂ�®� W�����������R¬8�"����� ���-���3Â�® ���Z� �ÈÂ�®È³i���;�Z®������Z��® Z � �E ½�½ E 	 ¹ * - Å �L®
	 -P+ 
 ¶F®���®{¶��"���Z�"���{©X®�» ®�¾m������������� �@�-���¥��®�¢^�-���z����� �wÂ�®{³i���2��®��������$® Z)� �

¿
¹&+

Ã 	
¹ * - Ë �L®



¹
Ã E �P���������¨�����������z¤��Z���u�������

	 - Å 
 �i®Pqu®2©s�z������¬��Z�����Z���2©0®-» ®2À2¬6�����z�����;�-����¦m®*�6® �+¬m���u�"�����;À;�Z���Z����� �PY � � - Ã +
	
¹ *-Å ¿ �R®

	 - Ë 
 ªf®�~ ® �6���,�£�-����¦m®�Â�®�¶�������� ��Â�®@�£��®@�������$®{À;�2�-® Z
� � ½
+ * * 	 ¹ *,Ë

+
�R®

	 - - 
 �f® �i®FÀ;���������R¬m���*�X�-���x» ®sª����(�u�-� � �����Z��®J³i���2��® ���R��������� H6/6Z � ¹
¿ Ã

	 ½ Ã-Ã�Ã �R®
	 - * 
 �f® �i®2À;���������Z¬m���*���-���X» ®*ª����(�u�-� �;Â�®*³����2��®������Z��®,� � �	p �"* ½ Ë

+
	 ½ Ã�Ã

¹
�R®

	 *�Ã



¢ ®���®8À��"�����	��À�®6�£���-� ���-��� �i®6¢ ®6ª����z�	���-���ÉÂ�®������Z��®6³i� �2�Z® Y>/ ��Ë"Ã
-

	
¹ *-Å

+
�R®

	 * ¹�
 À+®@�����-�P�-���¥Â�®{¢|®���®�À��-���Z����Â�®������Z��®{³i���2��® Y6Y � ½-½ *,Ë 	
¹ *-Å�Å �R®

	 * ½ 
 ©X® �i® ��®-·0®"«F®-Â-�@���-���X©X®"¾s®"�@�z�������-���-Â�®"³����2��®��������$® �VA � ¿ - Ë-Å 	
¹ *,Ë ½ �R®

	 * ¿ 
 ¢ ®�©0®w¾m���������������w·X®w«F®�Â-�@���P�-���¼©X®�¾J®w�{�z���Z�Ç�-� ��Â�®������Z��®P³i���2��® p6p �EP* ¿�¿ 	
¹ *,Ë

¹
�L®

	 * E 
 ©X®W�F®�·M�Z�����	�,± » �-���§�-�Z�|�-��� ��®:ªf®�Â-���@�"���£Â�®£³i���2��®��������$® �	A � ½
+
Ë ½

	
¹ * - ½ �R®

	 * + 
 �0®{¶:�����¨�u�0�-���$«J®�¢^�"�u�"�,� �{Â�®{³i���2��®+�������$® ZVY � -P+ Ã ¿ 	
¹ * *�Ã �L®

	 *�Å


�0®{¶:�����¨�u�0�-���$«J®�¢^�"�u�"�,� �{Â�®{³i���2��®+�������$® Z6p �6*�Ã�Å,Ë 	

¹ * * ¹ �L®
	 *,Ë



��®�³���
������P M®�©M�������R���PªF®�¶:������� ���-���¼Â�®²±´³�®�Â����,±�©M����������Â�®�³i���;�Z®È�������$®Z � ��Ë"Ã�Ã * 	 ¹ * * E �L®
	 * - 
 � ®�À;��� ����®�¶F® �P����� ��¶F® �P�����-��� ·X® ��®�¦i���z���,�����-� ��Â�®�³i� �2�Z®i�����Z��® Z6Z �

Å * ¹ Ë 	 ¹ * * + �L®
	 * * 
 ³�®2·0®,» �-�����������*Â�®;��®*����� �"��� � �0®2·M���f����� �,��®�À2�����"� ��³�®;Â�®2¾:�Z�����*�-���n³�®2��®

�8�-�z�@�-�����{�������$®{³i���;�Z® ���R��������� /6H6/ � ¹
¿
+
	
¹ * * + �R®

	 ¹ Ã-Ã



��®;À;���°�-���,³�®2·0®,» �-�����������*³�®;Â�®2¾:�Z�����*�"���n³�®;�6® �8�-�����-��� �;Â�®2³i���;�Z®��������$®
� � �	/ � + Ë"Ã ¹

	
¹ * * - �R®

	 ¹ Ã ¹�

¢ ®È ��-�������	����®É¢ ®�À2���@�-�����i�-��� ¾s®i¢��"���������	��Â�®È���$®i�������$®ÉÀ;�;�"® �"/6A �
¿ E ¹ E 	 ½ Ã�Ã E �L®

	 ¹ Ã ½


�i®" ������ ���f®-¢���� ���-� �,�-��� ³�®-Â�®-¾m�����z��� �*Â�®-�������$®"³����2��® � ��� � ¹ *,Ë-Ã 	

¹ * *�Ë �R®
	 ¹ Ã ¿



³�®"¢������-� � � ��®¨ ������ ���-���0³�®-Â�®"¾m�����z� � ��Â�®-�����Z��®¨³i���;�Z® �6� � � ¹ Ã * + ¿ 	 ¹ * * * �R®



�P�°�������"�����z���Z��¤Z�����u�������
¹
Ã
+

	 ¹ Ã E 
 �f®��F®*¢���� �,�-� �2³�®*Â�®-¾:�-������� �;�"��� �i®� ������ ���������$®*³i���;�Z® �P�Z�������z� / �6/ � ½-¿ *
	
¹ * * - �R®

	 ¹ Ã + 
 �f®{�f®+¢���� �,�-� � � ®�~ ®�³i����¤Z����� ���-���¥³�®+Â�®{¾m�����z��� ��Â�®��������$®{³����2��® � �>Z �
Å ¿ *�Ã 	

¹ * * - �L®
	 ¹ Ã�Å



��®@ ����z� �{Â�®������Z��®�³����2��® �6� � � ¹

Ã ¿ Å E 	 ¹ * * * �L®
	 ¹ Ã,Ë



���"���@�"���-¤���¤M�-��� �i®�¢ ®{³��Z���"�	� ��Â�®@³i���2��®��������$® �VZ � ¹

Å
+;¹

	
¹ *,Ë

+
�L®

	 ¹ Ã - 
 ¢ ®{«£�������M�-��� �0®{«£�-�¨�-� ����� �@Â�®{³i���2��®+�������$® � � �
+
Å�Ã
-
	
¹ * - E �L®

	 ¹ Ã * 
 ªf®�¶:� 
 
���������³�®�¢ ®�¾:�Z�,��¤��	
����	���-��� » ®�À+®�À2�������-� ��Â�®�³i���2��®È�������$® �]Z �
½
-P+

Ã 	
¹ *,Ë

+
�L®

	 ¹�¹
Ã



Â�® �P�����������	���F®²±´«F®�¡£�,���Z�����Z�����Z�����-��� ³�®�~�¸������������Z������������³i���;��������� � �
¿ Å ¿ 	 ½ Ã-Ã�Å �R®

	 ¹�¹�¹ 

¢ ®2À�
��z��� �*¾J®"» ®Pq´� 
��	� �*�-����¢ ®*·M���Z�����*Â�®,�������$®*³i� �2�Z® �6H � + - Ã ½ 	

¹ * -P+ �R®
	 ¹�¹

½



¢ ®2¢^�-�z�u��� �*¢|®*À�
��z���u� �*�-����¢ ®��i®,·M������� ��Â�®*³i���2��®2�����Z��® ZVY � E ¿ ¹
	
¹ * *�Ã �R®

	 ¹�¹
¿



¢ ®�À�
��z���`�-���^¢|®{·s���������@Â�®������Z��®{³i���2��® Z�� � + Å�Å
+
	
¹ * - * �L®

	 ¹�¹ E 
 Â�®W¾:�2���z�������Z¤ �8¢ ®mÀ+®mÀ2�"�¨� �W�-���Uªf® ���-�z�§� ��Â�®m�����Z��®8³����2��® �6�"Z �WÅ�Ã E E
	 ½ Ã�Ã ¿ �R®

	 ¹�¹&+ 

¶F®�¶��-�����z�§�-��� ��¶F® ±�©0®�À2�u�������������	���-��� ªF®�¾s®P»¼���z����� 
�� �6����® �����������������Z®
³����2��®������Z��® � � � ½ Ë-Ã 	

¹ * - E �L®
	 ¹�¹

Å



¶F®*» ®@À��-�z�¨�-����À+®2 M®;�£������������Â�®�©0®2¦É�¨��������©0®�¶J® �P��� ���"���`·0®�¶J® �6��¬6��� �
Â�®��������$®{³i� �2�Z® �6�"A � + Ë ¿

¹
	 ½ Ã�Ã ½ �R®

	 ¹�¹
Ë



��®�À2���Z���*�@�-�u�^�-���$¡F® �����u� �+Â�®������Z��®�³����2��® �"/6/ � ¹
¿ E ¿ Ã

¹
	 ½ Ã�Ã

+
�R®

	 ¹�¹,- 

¢ ®{ªf®{«£�R¬W����� ��Â�®�³����2��®������Z��® �VZ � ½ Ë * + 	 ¹ *,Ë

+
�R®

	 ¹�¹ * 
 ¾J®�«F® �8�-�����Z������¡J® ���-�����Ç�-� ����® �i®È�����Z���Z�§�-�����È«J®�¾s®�·M�Z�z�����������-���3Â�®
Â-���z�������	��Â�®��������$®{³i� �2�Z® � � �{Å�Å,Ë"Ã 	

¹ * - - �R®
	 ¹ ½ Ã



¾J®�«F®����-�����R�����w¡F® ���-�������-��������®��i®w�����Z�-�����-������«F®w¾s®+·s�Z�z�������	�P�-���|Â�®
Â-���z�������	���������$®{³i� �2�Z® �P�R�����Z��� �PY � � ½ EP* 	 ¹ * - - �R®

	 ¹ ½ ¹ 

¢ ®"¢^�-���u��� �¨¢ ®"À�
��z���u� �¨�-���f¢ ® �i®¨·s����������Â�®"�����Z��®�³i���2��® �	Z �&EP* ¹.- 	 ¹ * - - �R®

	 ¹ ½�½

 qu®@�f®�À;���*�z������Â�®{³i���;�Z®+�������$®@� �	� � � ¿ *-Å,Ë 	 ½ Ã�Ã-Å �R®



¹
Ã�Å �P���������¨�����������z¤��Z���u�������

	 ¹ ½"¿ 
 ©X®4qu®�©s�Z��������� �;ªF®;�F®������7�-� � �2�-���`¾s®;��®2³����������	��Â�®������Z��®;³i� �2�Z® � � � ¿ E*Ë
¹

	
¹ * - ½ �R®

	 ¹ ½ E 
 ©X®�¶£���z¤������z� �{�{�-���-��� �`ª����z�����z��®+�������$®{À;�2�-® �e� � ¹
Å
+
	
¹ * -�¹

�L®
	 ¹ ½ + 
 ·0®@�@���-�F�-���$¾s®@ ��-�¨�-�z��� ������� ®��������$®�À;�2�-®{Â 
���® A � � ¿�¿ Ã * 	 ¹ * * + �R®
	 ¹ ½ Å 
 À+®�«£�-������� �� M®� ��-�����u��� ��·0®�¢���¤������ �P�-���¼·0®��@���-� ��¦�����®�³i� �2�Z®ÈÂ�®�ª Z �

¿ Ã * 	 ¹ * * * �L®
	 ¹ ½ Ë



À+®@«:�������z� �� M®@ ��-�����u��� ���6®{������� �{À+®bq ¬8�"��� �@�-����·0®@�@���"� �@¦i���Z®{³i� �2�Z®�Â�®
ª Z � ¿ Ã * 	 ¹ * * * �R®

	 ¹ ½ - 
 ·0®��{���-� �É¾s®� ��-�¨�-�z���É�-��� ��®É¢������-��¤����É�����Z��®�³i���2��®����R��������� /6/6Z � + *,Ë
	
¹ * * E �R®

	 ¹ ½ * 
 «F® � �¨�-� ���F®� ��-�¨�-�@�"��� �i¢|®i¢����z����� �ÈÀ�®È«£�-������� �i�-��� ·0®��{���-� �iÂ�®È³i���;�Z®
�������$®@� � � � ��Ë ½ Ë 	 ½ Ã�Ã?E �R®

	 ¹ ¿ Ã



Â�®{·0®@³��-�z� ��Â�®��������$®{³i� �2�Z® � ��� �{Å,Ë * + 	 ¹ * *,Ë �L®
	 ¹ ¿ ¹�


Â�®{·0®@³��-�z� ��Â�®��������$®{³i� �2�Z® � �	Z �6*,Ë
+
¿ 	

¹ * * - �L®
	 ¹ ¿�½



ªf®�¢ ® ��������� 
��{Â�®������Z��®{³i���2��® Y � �]E ¿,½ 	

¹ *�Å?E �R®
	 ¹ ¿-¿



��®i«J®i¢��7¢^�-�z�����	��Â�®È¢����-¤���� ���-��� ~f®i¶F®iÀ+®iÂ-�Z® ���������$®i³i� �2�Z® �VH � ¹

¿
¹

	
¹ * - ½ �R®

	 ¹ ¿ E 
 ¦W®{·J�"�����"�^�-���^¦W®{¢ ®{¦È�2���R������Â�®@�£��®@�������$®�À;�2�-® � �	Z � ¹
Å
+
¿ 	

¹ * - Ë �L®
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