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Table S1. Carbon-carbon ring distances, in A, for all compounds studied at B3LYP/6-
311++G(d,p) computational level.

Sym | C1-C2 | C2-C3 | C3-C4 | C4-C5 | C5-C6 | C6-CT7 | C7-C8 | C8-CI

1COTs | D2 | 1.472 1.340 1.472 1.340 1.472 1.340 1.472 1.340

2F s Cy 1.466 1.338 1.470 1.340 1.471 1.340 1.469 1.332

3Fys G 1.469 1.330 | 1.468 1.341 1.469 1.341 1.468 1.330

4F s C 1.461 1.332 1.465 1.339 1.468 1.341 1.467 1.333

5F,s Cs 1.466 1.336 1.466 1.332 1.468 1.340 1.468 1.332

6F s C, 1.465 1.339 1.466 1.334 1.465 1.339 1.466 1.334

TFss Cy 1.464 1.334 1.462 1.340 1.466 1.343 1.465 1.332

8F3s C 1.470 1.330 | 1.461 1.333 1.465 1.341 1.466 1.331

9F;s C 1.469 1.331 1.463 1.334 | 1.464 1.339 1.466 1.331

10F;g Ci 1.459 1.333 1.459 1.334 1.463 1.340 1.463 1.335

11F;g Cy 1.461 1.332 1.466 1.336 1.464 1.334 1.463 1.333

12F 45 Cs 1.464 1.332 1.464 1.333 1.463 1.344 1.463 1.333

13F4g C 1.463 1.335 1.457 1.335 1.461 1.341 1.462 1.333

14F 45 Ci 1.464 1.334 1.462 1.338 1.462 1.336 1.461 1.332

15F 45 Ci 1.469 1.330 1.458 1.337 1.460 1.340 1.463 1.333

16F 45 D, 1.469 1.332 1.463 1.332 1.469 1.332 1.463 1.332

17F 45 C 1.469 1.331 1.461 1.333 1.458 1.335 1.461 1.332

18F,g G 1.472 1.330 | 1.460 1.334 | 1.461 1.334 1.460 1.330

19F g S4 1.456 1.335 1.456 1.335 1.456 1.335 1.456 1.335

20Fsg Ci 1.462 1.333 1.458 1.337 1.458 1.343 1.459 1.335

21Fsg Ci 1.463 1.333 1.465 1.332 1.457 1.337 1.458 1.334

22Fsg Ci 1.463 1.335 1.458 1.332 1.468 1.334 1.459 1.334

23Fsg G 1.462 1.337 1.454 1.336 1.455 1.336 1.457 1.333

24F s Ci 1.470 1.331 1.456 1.338 1.455 1.334 1.459 1.332

25F6g C, 1.462 1.335 1.459 1.335 1.462 1.337 1.455 1.337

26F s Cy 1.463 1.335 1.457 1.338 1.452 1.338 1.455 1.334

27Fes Cs 1.464 1.335 1.464 1.333 1.454 1.341 1.454 | 1.333

28Fss G 1.462 1.338 1.455 1.334 1.462 1.338 1.455 1.334

29F 5 Ci 1.462 1.337 1.458 1.336 1.456 1.341 1.452 1.336

30Fgs | Dop | 1.457 1.339 1.457 1.339 1.457 1.339 1.457 1.339

1COTy | Dsn 1.404 1.404 1.404 1.404 1.404 1.404 1.404 1.404




2Fr Cov | 1.397 1.398 1.405 1.403 1.403 1.405 1.398 1.397
3For Cov | 1.407 1.394 1.400 1.403 1.402 1.403 1.400 1.394
4F,r Cov | 1392 1.392 1.398 1.398 1.404 1.404 1.398 1.398
S5For Cav | 1399 1.392 1.399 1.397 1.397 1.407 1.397 1.397
6F,r Dou | 1.396 1.399 1.399 1.396 1.396 1.399 1.399 1.396
TFsr Cov | 1.405 1.405 1.395 1.399 1.402 1.402 1.399 1.395
8Fsr Cs 1.409 1.389 1.394 1.397 1.396 1.405 1.398 1.394
9F;sr Cs 1.407 1.396 1.394 1.397 1.395 1.398 1.401 1.392
10F5r | Cov | 1.391 1.393 1.393 1.391 1.397 1.400 1.400 1.397
11Fy;r | Cav | 1.391 1.391 1.400 1.392 1.399 1.399 1.392 1.400
12Fs | Cov | 1.407 1.403 1.407 1.394 1.397 1.402 1.397 1.394
13F47 Cs 1.405 1.407 1.389 1.393 1.395 1.397 1.401 1.393
14F,r | Cov | 1.404 1.404 1.397 1.393 1.396 1.396 1.393 1.397
15F 47 Cs 1.407 1.391 1.391 1.407 1.392 1.399 1.399 1.392
16F,y | Don | 1.405 1.394 1.396 1.394 1.405 1.394 1.396 1.394
17F 47 Cs 1.409 1.388 1.395 1.392 1.390 1.399 1.393 1.396
18F,r | Cav | 1.410 1.389 1.393 1.399 1.391 1.399 1.393 1.389
19F,s | Cav | 1.393 1.393 1.393 1.393 1.393 1.393 1.393 1.393
20Fsy | Cov 1.406 1.405 1.405 1.406 1.392 1.397 1.397 1.392
21Fst Cs 1.406 1.403 1.409 1.389 1.391 1.396 1.391 1.397
22Fst Cs 1.403 1.405 1.392 1.390 1.405 1.393 1.394 1.395
23Fsy | Cav | 1.407 1.407 1.389 1.395 1.390 1.390 1.395 1.389
24Fsr | Cav | 1.409 1.391 1.391 1.409 1.388 1.394 1.394 1.388
25Fsr | Cov 1.404 1.404 1.407 1.404 1.404 1.393 1.393 1.393
26Fsr | Cov | 1.408 1.404 1.404 1.408 1.387 1.392 1.392 1.387
27Fsr | Cov | 1.407 1.401 1.407 1.391 1.388 1.407 1.388 1.391
28Fsr | Cov | 1.404 1.404 1.391 1.391 1.404 1.404 1.391 1.391
29F;r | Cov | 1.405 1.403 1.406 1.406 1.403 1.405 1.389 1.389
30Fgr | D2a | 1.403 1.403 1.403 1.403 1.403 1.403 1.403 1.403
1COTys | Dan | 1.343 1.474 1.343 1.474 1.343 1.474 1.343 1.474
2F 1 Cs 1.344 1.472 1.344 1.467 1.335 1.469 1.340 1.474
3F)rs Cov | 1340 1.465 1.341 1.473 1.344 1.473 1.341 1.465
4F,1s Cs 1.335 1.461 1.337 1464 | 1.346 | 1470 1.342 1.468
S5Fors Cov | 1.335 1.462 1.335 1.468 1.341 1.474 1.341 1.468




6F)rs Can | 1.338 1.464 1.342 1.467 1.338 1.464 1.342 1.467
TF3r1s Cs 1.341 1.480 1.336 1.466 1.343 1.469 1.341 1.466
8Fs1s Cs 1.341 1.460 1.334 1.468 1.341 1.472 1.342 1.462
9F;51s Cs 1.342 1.463 1.338 1.468 1.336 1.466 1.341 1.464
10F5rs | Gs 1.338 1.458 1.338 1.457 1.340 1.460 1.344 1.464
11Fss | Cs 1.334 1.462 1.336 1.461 1.336 1.467 1.338 1.470
12F4s | Cov | 1.341 1.480 1.341 1.464 1.340 1.469 1.340 1.464
13F4s | GCs 1.343 1.478 1.335 1.460 1.337 1.461 1.342 1.464
14F4s | GCs 1.342 1.481 1.335 1.461 1.335 1.465 1.338 1.465
15F4s | GCs 1.341 1.459 1.333 1.483 1.335 1.466 1.341 1.462
16F4rs | Doan | 1.341 1.463 1.339 1.463 1.341 1.463 1.339 1.463
17F4s | Gs 1.343 1.458 1.336 1.460 1.336 1.467 1.340 1.458
18F4s | Cov | 1.341 1.459 1.334 1.468 1.338 1.468 1.334 1.459
19F,rs | Can | 1.341 1.453 1.341 1.453 1.341 1.453 1.341 1.453
20Fsrs | Cs 1.341 1.480 1.343 1.480 1.336 1.462 1.340 1.462
21Fsrs | Cs 1.343 1.478 1.342 1.459 1.334 1.464 1.338 1.462
22Fsts | Cs 1.341 1.477 1.336 1.460 1.335 1.480 1.334 1.460
23Fsrs | Gs 1.345 1.473 1.338 1.457 1.337 1.455 1.338 1.455
24Fsts | Cs 1.341 1.457 1.334 1.483 1.334 1.462 1.334 1.457
25Fsrs | Cov | 1.334 1.478 1.343 1.482 1.343 1.478 1.334 1.457
26F¢rs | Cs 1.343 1.477 1.345 1.477 1.335 1.457 1.335 1.455
27Fsrs | Cov | 1.342 1.477 1.342 1.458 1.333 1.480 1.333 1.458
28Fsrs | Con 1.342 1.474 1.336 1.457 1.342 1.474 1.336 1.457
29F;rs | Cs 1.341 1.475 1.343 1.479 1.343 1.476 1.333 1.455
30Fgrs | Dan | 1.342 1.476 1.342 1.476 1.342 1.476 1.342 1.476
2CN;s | G 1.485 1.336 1.471 1.339 1.470 1.341 1.466 1.348
3CNys | G 1.500 1.345 1.464 1.342 1.469 1.342 1.464 1.345
4CNys | G 1.480 1.344 1.484 1.336 1.469 1.341 1.464 1.350
5CNys | Gs 1.484 1.334 1.484 1.348 1.465 1.342 1.465 1.348
6CNys | C 1.484 1.337 1.465 1.348 1.484 1.337 1.465 1.348
7CNss | G 1.499 1.355 1.479 1.339 1.467 1.342 1.462 1.346
8CNys | G 1.499 1.342 1.479 1.350 1.463 1.342 1.464 1.345
9CN3s | G 1.499 1.346 1.460 1.349 1.482 1.338 1.464 1.345
10CN3 | G 1.479 1.345 1.480 1.344 1.483 1.338 1.464 1.349




11CNss | C1 | 1479 | 1344 | 1.483 | 1.334 | 1482 | 1349 | 1.460 | 1.350
12CNys | Cs | 1497 | 1352 | 1.497 | 1347 | 1462 | 1344 | 1462 | 1.347
13CNys | C1 | 1497 | 1356 | 1477 | 1346 | 1481 | 1.339 | 1.463 | 1.346
14CNys | C1 | 1498 | 1.355 | 1.480 | 1336 | 1481 | 1.350 | 1.459 | 1.347
15CNys | C1 | 1497 | 1343 | 1477 | 1360 | 1479 | 1.339 | 1.463 | 1.346
16CNyss | D2 | 1.498 | 1346 | 1.461 | 1.346 | 1.498 | 1346 | 1.461 | 1.346
17CNys | C1 | 1498 | 1342 | 1.479 | 1.346 | 1478 | 1351 | 1.459 | 1.346
18CNys | Co | 1.499 | 1342 | 1478 | 1351 | 1458 | 1.351 | 1478 | 1342
19CNys | Sa | 1479 | 1.346 | 1479 | 1346 | 1479 | 1.346 | 1.479 | 1.346
20CNss | C1 | 1494 | 1353 | 1.497 | 1357 | 1477 | 1341 | 1461 | 1.348
21CNss | C1 | 1496 | 1.352 | 1.497 | 1.344 | 1476 | 1352 | 1.458 | 1.348
22CNss | Ci | 1496 | 1357 | 1477 | 1344 | 1497 | 1.347 | 1459 | 1347
23CNss | C1 | 1497 | 1356 | 1476 | 1347 | 1477 | 1347 | 1477 | 1.343
24CNss | Ci | 1497 | 1343 | 1476 | 1361 | 1475 | 1.347 | 1477 | 1343
25CNgs | C2 | 1494 | 1354 | 1.496 | 1.354 | 1.494 | 1.349 | 1458 | 1.349
26CNgs | C1 | 1495 | 1.353 | 1.496 | 1.358 | 1.474 | 1.349 | 1476 | 1345
27CNgs | Cs | 1496 | 1.353 | 1.496 | 1345 | 1474 | 1362 | 1474 | 1.345
28CNgs | €2 | 1496 | 1.357 | 1475 | 1344 | 1496 | 1357 | 1475 | 1.344
29CN7s | Ci | 1495 | 1.355 | 1.495 | 1355 | 1.494 | 1359 | 1.474 | 1.346
30CNgs | Dop | 1.493 | 1.357 | 1.493 | 1.357 | 1.493 | 1.357 | 1493 | 1357
2CN; | Cov | 1418 | 1395 | 1.406 | 1.400 | 1.400 | 1.406 | 1.395 | 1.418
30Ny | Cav | 1434 | 1413 | 1398 | 1403 | 1396 | 1.403 | 1398 | 1.413
ACNy | Cov | 1409 | 1.409 | 1420 | 1394 | 1.403 | 1.403 | 1.394 | 1.420
SCNyp | Cov | 1421 | 1388 | 1421 | 1415 | 1392 | 1409 | 1392 | 1415
6CNyy | Dan | 1414 | 1398 | 1398 | 1414 | 1.414 | 1398 | 1398 | 1.414
7CNy | Cav | 1431 | 1431 | 1416 | 1396 | 1398 | 1398 | 1396 | 1.416
8CNsy | Cs | 1437 | 1.406 | 1.412 | 1417 | 1389 | 1.405 | 1394 | 1.412
OCNyy | Cs | 1431 | 1417 | 1391 | 1416 | 1.410 | 1395 | 1.402 | 1.409
10CNsp | Cav | 1405 | 1410 | 1.410 | 1.405 | 1.417 | 1396 | 1396 | 1.417
11CNsp | Cav | 1406 | 1406 | 1.424 | 1385 | 1.418 | 1.418 | 1385 | 1.424
12Ny | Cov | 1435 | 1429 | 1435 | 1.414 | 1391 | 1.400 | 1391 | 1.414
13CNyy | Cs | 1429 | 1435 | 1.408 | 1.409 | 1412 | 1391 | 1.399 | 1412
14CNyp | Cav | 1427 | 1427 | 1420 | 1388 | 1.412 | 1.412 | 1388 | 1.420
ISCNyr | Cs | 1433 | 1409 | 1.409 | 1.433 | 1.406 | 1397 | 1.398 | 1.406




16CN;r | Don | 1426 | 1412 | 1394 | 1.412 | 1426 | 1412 | 1394 | 1412
17CNyr | Cs | 1434 | 1402 | 1416 | 1.409 | 1.403 | 1.419 | 1388 | 1415
18CNyr | Cov | 1441 | 1.403 | 1.409 | 1.420 | 1382 | 1.420 | 1.409 | 1.403
19CN; | Cav | 1408 | 1.407 | 1.407 | 1.408 | 1.410 | 1.409 | 1.409 | 1.410
20CNgy | Co | 1434 | 1431 | 1431 | 1434 | 1406 | 1393 | 1393 | 1.406
2ICNsp | Cs | 1431 | 1426 | 1.439 | 1406 | 1.404 | 1414 | 1384 | 1.417
22CNsp | Cs | 1423 | 1430 | 1.413 | 1405 | 1.429 | 1.408 | 1391 | 1.415
23CNsp | Cov | 1432 | 1432 | 1405 | 1413 | 1.404 | 1.404 | 1413 | 1.405
24CNgr | Cav | 1437 | 1406 | 1406 | 1437 | 1399 | 1412 | 1.412 | 1.399
25CNg | Cs | 1425 | 1432 | 1431 | 1432 | 1.425 | 1.409 | 1388 | 1.409
26CNg | Co | 1441 | 1426 | 1.426 | 1441 | 1397 | 1.409 | 1409 | 1.397
27CNgr | Cs | 1435 | 1419 | 1.435 | 1409 | 1.400 | 1.432 | 1400 | 1.409
28CNgr | Cav | 1426 | 1426 | 1.408 | 1409 | 1426 | 1.426 | 1.409 | 1.408
20CN,; | Cs | 1438 | 1413 | 1436 | 1438 | 1.411 | 1.438 | 1.401 | 1.401
30CNgr | Dag | 1431 | 1421 | 1431 | 1421 | 1431 | 1421 | 1431 | 1421
2CNis | Cs | 1354 | 1465 | 1346 | 1470 | 1342 | 1473 | 1.341 | 1.489
3CNys | Cov | 1367 | 1484 | 1343 | 1.468 | 1341 | 1468 | 1.343 | 1.484
A4CNys | Cs | 1.351 | 1.480 | 1.357 | 1.460 | 1.345 | 1.469 | 1.340 | 1.489
5CNys | Cov | 1355 | 1.458 | 1.355 | 1.484 | 1340 | 1472 | 1.340 | 1.484
6CNyrs | Con | 1353 | 1464 | 1.343 | 1.485 | 1353 | 1465 | 1.343 | 1.485
7CNsrs | Cs | 1.368 | 1.503 | 1.357 | 1.459 | 1343 | 1462 | 1.342 | 1.484
8CNyrs | Cs | 1369 | 1477 | 1.353 | 1.483 | 1339 | 1467 | 1.343 | 1.479
9CNsrs | Cs | 1.366 | 1.483 | 1.341 | 1.482 | 1352 | 1461 | 1.345 | 1.480
10CNyrs| Cs | 1.350 | 1.480 | 1.354 | 1475 | 1356 | 1.460 | 1.342 | 1484
11CNyrs| Cs | 1355 | 1454 | 1.358 | 1477 | 1351 | 1.487 | 1.338 | 1483
12CNurs| Cov | 1371 | 1.503 | 1371 | 1479 | 1.341 | 1459 | 1.341 | 1.479
13CNurs| Cs | 1.370 | 1.499 | 1356 | 1459 | 1.340 | 1.477 | 1352 | 1478
14CNyrs| Cs | 1367 | 1.499 | 1.359 | 1.453 | 1.353 | 1476 | 1.340 | 1483
15CNurs| Cs | 1368 | 1476 | 1354 | 1.500 | 1.352 | 1459 | 1.344 | 1474
16CNurs| Don | 1.365 | 1478 | 1343 | 1478 | 1.365 | 1.478 | 1343 | 1478
17CNurs| Cs | 1.368 | 1.473 | 1355 | 1476 | 1.350 | 1.481 | 1340 | 1.478
18CNurs| Cav | 1371 | 1473 | 1353 | 1481 | 1.337 | 1.481 | 1.353 | 1.473
19CNyrs| Can | 1353 | 1476 | 1353 | 1476 | 1353 | 1476 | 1353 | 1476
20CNsrs| Cs | 1.370 | 1.504 | 1374 | 1499 | 1.354 | 1451 | 1341 | 1.473




21CNsrs| Cs 1.371 1.498 1.374 1.473 1.351 1.473 1.338 1.478
22CNsrs| Cs 1.366 1.498 1.357 1.471 1.366 1.471 1.342 1.478
23CNsrs| Gs 1.370 1.499 1.354 1.474 1.351 1.469 1.354 1.473
24CNsrs| Cs 1.370 1.472 1.354 1.500 1.350 1.474 1.354 1.467
25CNgrs| Cov 1.373 1.506 1.373 1.492 1.355 1.445 1.355 1.492
26CNgrs| Cs 1.373 1.499 1.373 1.499 1.352 1.466 1.352 1.466
27CNgrs| Cov | 1372 1.492 1.372 1.472 1.352 1.491 1.352 1.472
28CNgrs| Con 1.368 1.491 1.355 1.472 1.368 1.491 1.355 1.472
29CN7 15| Cs 1.370 1.491 1.376 1.500 1.371 1.490 1.353 1.463
30CNgrs| Dan | 1.374 1.491 1.374 1.491 1.374 1.491 1.374 1.491

Table S2. Wiberg indexes for all the compounds studied at B3LYP/6-311++G(d,p)

computational level.

COTy
2F;s
3Fss
4F,g
5F5g
6F,s
TF3s
8Fs3g
9F3s
10F3g
11F5g
12F 45
13F g
14F 45
15F 45
16F g
17F 45
18F g
19F 45

20Fsg

21Fsg

C1-C2 (C2-C3
1.07 1.86
1.05 1.85
1.02 1.80
1.06 1.78
1.05 1.85
1.06 1.84
1.03 1.71
1.02 1.79
1.02 1.79
1.06 1.77
1.06 1.78
1.03 1.71
1.03 1.71
1.03 1.71
1.02 1.78
1.03 1.79
1.03 1.78
1.02 1.79
1.07 1.75
1.04 1.70
1.03 1.71

C3-C4

1.07
1.07
1.07
1.06
1.05
1.08
1.06
1.05
1.07
1.06
1.05
1.03
1.06
1.06
1.06
1.07
1.06
1.06
1.07
1.04
1.03

C4-C5

1.86
1.85
1.85
1.84
1.79
1.78
1.83
1.78
1.78
1.76
1.84
1.78
1.76
1.83
1.70
1.79
1.77
1.77
1.75
1.69
1.77

7

C5-Cé6

1.07
1.07
1.08
1.08
1.07
1.06
1.09
1.08
1.06
1.06
1.06
1.09
1.07
1.07
1.07
1.03
1.06
1.08
1.07
1.07
1.07

C6-C7

1.86
1.85
1.85
1.84
1.84
1.84
1.83
1.84
1.84
1.83
1.78
1.82
1.82
1.77
1.83
1.79
1.77
1.77
1.75
1.81
1.75

C7-C8

1.07
1.07
1.07
1.07
1.07
1.08
1.08
1.08
1.07
1.08
1.07
1.09
1.09
1.08
1.08
1.07
1.08
1.06
1.07
1.10
1.09

C8-Cl1

1.86
1.79
1.80
1.78
1.79
1.78
1.79
1.79
1.79
1.77
1.78
1.78
1.77
1.78
1.78
1.79
1.78
1.79
1.75
1.76
1.77




22Fsg
23Fsg
24Fsg
25F6s
26Fs
27Fes
28Fss
29F
30Fgg

COTr
2Fit
3F,r
4F,r
Skt
6F,r
TF3t
8F5r
9F3r
10F;37
11F57
12F 47
13F 47
14F 41
15F 41
16F 41
17F 47
18F1
19F 1

20F st

21Fst
22F st
23F5t
24F st
25F¢t
26F¢r

1.04
1.04
1.02
1.04
1.04
1.03
1.04
1.04
1.05

1.36
1.33
1.26
1.34
1.31
1.33
1.28
1.26
1.27
1.35
1.35
1.28
1.28
1.28
1.26
1.27
1.26
1.25
1.34
1.28
1.28
1.29
1.27
1.25
1.28
1.27

1.70
1.69
1.78
1.70
1.70
1.70
1.69
1.69
1.68

1.36
1.38
1.34
1.34
1.40
1.37
1.28
1.36
1.33
1.33
1.35
1.30
1.27
1.28
1.35
1.34
1.37
1.36
1.34
1.29
1.30
1.28
1.27
1.35
1.29
1.29

1.06
1.07
1.06
1.04
1.04
1.03
1.07
1.04
1.05

1.36
1.35
1.37
1.32
1.31
1.37
1.34
1.34
1.39
1.33
1.31
1.28
1.36
1.33
1.35
1.38
1.32
1.34
1.34
1.29
1.27
1.35
1.36
1.35
1.28
1.29

1.77
1.75
1.70
1.70
1.69
1.76
1.76
1.69
1.68

1.36
1.37
1.36
1.38
1.33
1.33
1.37
1.32
1.32
1.35
1.40
1.34
1.33
1.39
1.26
1.34
1.34
1.31
1.34
1.28
1.36
1.36
1.32
1.25
1.30
1.27

1.03
1.08
1.07
1.04
1.08
1.08
1.04
1.05
1.05

1.36
1.37
1.37
1.35
1.39
1.33
1.36
1.39
1.33
1.32
1.32
1.38
1.33
1.32
1.35
1.27
1.35
1.40
1.34
1.35
1.34
1.26
1.34
1.37
1.28
1.36

1.77
1.75
1.76
1.75
1.74
1.68
1.69
1.67
1.68

1.36
1.35
1.36
1.35
1.34
1.37
1.36
1.34
1.38
1.37
1.32
1.35
1.38
1.32
1.37
1.34
1.31
1.31
1.34
1.37
1.32
1.34
1.34
1.33
1.34
1.33

1.09
1.07
1.06
1.10
1.08
1.08
1.07
1.08
1.05

1.36
1.38
1.37
1.38
1.39
1.37
1.37
1.38
1.36
1.37
1.40
1.38
1.36
1.39
1.37
1.38
1.39
1.34
1.34
1.37
1.40
1.38
1.33
1.33
1.38
1.33

1.77
1.76
1.77
1.75
1.76
1.76
1.76
1.75
1.68

1.36
1.33
1.34
1.32
1.33
1.33
1.34
1.34
1.35
1.32
1.31
1.34
1.35
1.33
1.35
1.34
1.33
1.37
1.34
1.35
1.33
1.33
1.36
1.37
1.34
1.36



27F¢r
28F¢r
29F ;1
30Fg

COTrg
2F 18
3F)ts
4Fo1s
5Fors
6F>rs
TF3ts
8F3rs
9F3ts
10F3rs
11F37s
12F 415
13F4rs
14F s
15F 415
16F s
17F 415
18F4rs
19F s

20Fstg

21Fs1g
22Fsrs
23Fs1s
24Fsrs
25F¢rs
26F¢ts
27Fers
28F¢rs
29F7rs
30Fgts

1.27
1.28
1.27
1.29

1.82
1.68
1.07
1.75
1.74
1.68
1.67
1.68
1.73
1.76
1.68
1.67
1.68
1.67
1.68
1.66
1.67
1.70
1.68
1.67
1.03
1.64
1.66
1.03
1.66
1.67
1.04
1.67
1.04

1.31
1.28
1.30
1.29

1.07
1.07
1.75
1.08
1.09
1.03
1.07
1.07
1.08
1.06
1.03
1.04
1.03
1.08
1.07
1.08
1.07
1.09
1.03
1.04
1.67
1.04
1.08
1.68
1.05
1.04
1.66
1.04
1.66

1.27
1.35
1.28
1.29

1.82
1.82
1.06
1.76
1.80
1.76
1.76
1.82
1.72
1.74
1.68
1.74
1.75
1.76
1.81
1.73
1.76
1.70
1.67
1.67
1.08
1.73
1.76
1.03
1.67
1.67
1.08
1.66
1.04

1.34
1.35
1.28
1.29

1.07
1.08
1.81
1.06
1.06
1.09
1.06
1.06
1.08
1.09
1.07
1.07
1.09
1.02
1.07
1.07
1.06
1.09
1.03
1.08
1.76
1.08
1.02
1.67
1.04
1.08
1.74
1.04
1.67

1.36
1.28
1.30
1.29

1.82
1.82
1.09
1.83
1.74
1.80
1.82
1.75
1.71
1.75
1.81
1.74
1.75
1.77
1.68
1.75
1.83
1.70
1.75
1.75
1.02
1.72
1.76
1.03
1.74
1.76
1.04
1.68
1.04

1.26
1.28
1.27
1.29

1.07
1.08
1.79
1.07
1.09
1.08
1.08
1.09
1.10
1.06
1.08
1.09
1.06
1.08
1.07
1.06
1.06
1.09
1.09
1.06
1.76
1.08
1.07
1.75
1.07
1.02
1.66
1.04
1.67

1.36
1.35
1.35
1.29

1.82
1.82
1.09
1.83
1.80
1.82
1.81
1.81
1.78
1.83
1.81
1.80
1.82
1.81
1.81
1.81
1.76
1.70
1.80
1.82
1.09
1.72
1.74
1.09
1.73
1.76
1.08
1.75
1.04

1.35
1.35
1.35
1.29

1.07
1.07
1.74
1.06
1.06
1.07
1.07
1.07
1.07
1.06
1.07
1.07
1.07
1.07
1.07
1.08
1.08
1.09
1.07
1.08
1.75
1.09
1.08
1.75
1.08
1.08
1.74
1.08
1.67



2CNjs
3CNys
4CNyg
5CNys
6CNys
7CNj3s
8CNig
9CNss
10CN3g
11CN3g
12CNyg
13CNyg
14CNyg
15CNys
16CNys
17CNys
18CNys
19CNys
20CNsg
21CNsg
22CNsg
23CNsg
24CNsg
25CNgs
26CNgs
27CNgs
28CNgs
29CNys
30CNsg

2CNi
3CNyr
4CNor
5CNyr
6CN,r
7CNst

1.02
0.98
1.03
1.02
1.02
0.98
0.98
0.98
1.03
1.03
0.98
0.98
0.98
0.98
0.98
0.98
0.98
1.03
0.99
0.99
0.99
0.98
0.98
0.99
0.99
0.99
0.99
0.99

0.994

1.27
1.21
1.32
1.26
1.29
1.24

1.87
1.75
1.76
1.88
1.86
1.66
1.77
1.75
1.75
1.76
1.67
1.65
1.66
1.77
1.75
1.77
1.77
1.75
1.67
1.67
1.65
1.65
1.76
1.66
1.67
1.67
1.65
1.66
1.651

1.40
1.31
1.32
1.44
1.38
1.24

1.07
1.08
1.02
1.02
1.08
1.03
1.03
1.09
1.03
1.02
0.98
1.04
1.03
1.04
1.08
1.03
1.03
1.03
0.98
0.98
1.03
1.04
1.04
0.98
0.99
0.99
1.04
0.99
0.993

1.34
1.39
1.26
1.26
1.38
1.30

1.85
1.84
1.87
1.74
1.74
1.85
1.72
1.73
1.76
1.88
1.74
1.75
1.86
1.63
1.75
1.74
1.72
1.75
1.65
1.76
1.76
1.74
1.63
1.66
1.64
1.75
1.76
1.66
1.655

1.37
1.35
1.41
1.28
1.29
1.39
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1.07
1.08
1.07
1.08
1.02
1.08
1.09
1.03
1.02
1.02
1.09
1.03
1.03
1.04
0.98
1.04
1.10
1.03
1.04
1.04
0.99
1.04
1.05
0.99
1.05
1.05
0.99
0.99
0.994

1.37
1.38
1.35
1.42
1.29
1.36

1.84
1.84
1.84
1.83
1.86
1.83
1.82
1.85
1.85
1.73
1.82
1.85
1.72
1.84
1.75
1.72
1.72
1.75
1.83
1.71
1.74
1.74
1.74
1.73
1.73
1.62
1.65
1.64
1.654

1.34
1.35
1.35
1.32
1.38
1.36

1.08
1.08
1.09
1.08
1.08
1.09
1.08
1.08
1.08
1.09
1.09
1.08
1.09
1.08
1.08
1.09
1.03
1.03
1.09
1.10
1.09
1.03
1.03
1.10
1.04
1.05
1.04
1.04
0.994

1.40
1.39
1.41
1.42
1.38
1.39

1.74
1.75
1.72
1.74
1.74
1.74
1.75
1.75
1.73
1.72
1.74
1.74
1.74
1.75
1.75
1.74
1.77
1.75
1.73
1.73
1.74
1.76
1.77
1.73
1.75
1.75
1.76
1.75
1.652

1.27
1.31
1.26
1.28
1.29
1.30



8CNst
9CNsr
10CNst
11CNsr
12CNyr
13CNyr
14CNyr
15CNyr
16CNyr
17CNyr
18CNyr
19CNyr
20CNst
21CNst
22CNsr
23CNsy
24CNst
25CNer
26CNgr
27CNgr
28CNgr
29CNyr
30CNgr

2CNi1s
3CNyrs
4CNors
SCNors
6CNors
7TCNs1s
8CNjsrs
9CN3sts
10CN31g
11CN31g
12CNyts
13CNyts

1.20
1.22
1.32
1.33
1.23
1.24
1.25
1.21
1.22
1.21
1.18
1.31
1.22
1.24
1.26
1.23
1.19
1.25
1.19
1.22
1.24
1.19
1.23

1.695
1.60
1.72
1.68
1.69
1.01
1.58
1.59
1.71
1.05
1.59
1.02

1.35
1.29
1.30
1.33
1.27
1.23
1.25
1.31
1.30
1.36
1.36
1.31
1.26
1.28
1.21
1.23
1.34
1.24
1.27
1.30
1.24
1.32
1.29

1.096
1.05
1.05
1.11
1.09
1.61
1.06
1.05
1.05
1.71
1.02
1.59

1.30
1.43
1.30
1.24
1.23
1.34
1.28
1.34
1.39
1.28
1.31
1.31
1.26
1.21
1.29
1.35
1.34
1.26
1.27
1.22
1.33
1.22
1.23

1.789
1.81
1.67
1.68
1.81
1.05
1.70
1.82
1.69
1.03
1.59
1.07

1.27
1.27
1.32
1.45
1.30
1.31
1.43
1.20
1.30
1.31
1.25
1.31
1.22
1.34
1.35
1.29
1.19
1.24
1.19
1.32
1.30
1.21
1.29

1.083
1.08
1.11
1.04
1.04
1.80
1.04
1.04
1.06
1.84
1.06
1.69
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1.42
1.30
1.27
1.27
1.40
1.28
1.28
1.33
1.23
1.34
1.46
1.31
1.32
1.32
1.21
1.32
1.37
1.25
1.38
1.35
1.22
1.33
1.23

1.815
1.81
1.78
1.83
1.69
1.09
1.82
1.69
1.67
1.04
1.79
1.05

1.33
1.39
1.39
1.27
1.34
1.40
1.28
1.37
1.30
1.25
1.25
1.31
1.38
1.26
1.31
1.32
1.29
1.30
1.29
1.19
1.22
1.19
1.28

1.074
1.08
1.08
1.07
1.10
1.78
1.08
1.10
1.11
1.67
1.10
1.79

1.40
1.36
1.39
1.45
1.40
1.37
1.43
1.37
1.40
1.43
1.31
1.31
1.38
1.44
1.41
1.29
1.29
1.41
1.29
1.36
1.33
1.35
1.23

1.837
1.81
1.83
1.83
1.81
1.11
1.80
1.79
1.80
1.13
1.79
1.11

1.31
1.32
1.27
1.24
1.30
1.31
1.27
1.33
1.30
1.29
1.36
1.31
1.32
1.28
1.29
1.35
1.37
1.30
1.38
1.30
1.33
1.35
1.29

1.028
1.05
1.03
1.04
1.04
1.68
1.06
1.05
1.04
1.65
1.06
1.68



14CNyrs
15CNyrs
16CNyrs
17CNyrs
18CNyrs
19CNyrs
20CN5sts
21CNsrg
22CNsts
23CNstg
24CNsrts
25CNgrs
26CNgrs
27CNers
28CNprs
29CNrs
30CNgrs

1.61
1.57
1.59
1.57
1.56
1.69
1.59
1.59
1.60
1.59
1.56

1.03
1.57
1.57
1.55
1.57
1.05

1.01
1.07
1.05
1.07
1.08
1.06
1.03
1.03
1.00
1.02
1.07
1.60
1.03
1.04
1.03
1.04
1.58

1.67
1.70
1.80
1.68
1.69
1.69
1.60
1.58
1.69
1.70
1.70
1.03
1.60
1.57
1.68
1.59
1.04

1.13
1.01
1.06
1.06
1.04
1.06
1.03
1.08
1.07
1.06
1.00
1.60
1.03
1.06
1.08
1.04
1.57

1.67
1.70
1.59
1.71
1.83
1.69
1.67
1.68
1.57
1.69
1.72
1.02
1.69
1.70
1.58
1.60
1.05

1.05
1.10
1.05
1.04
1.04
1.06
1.11
1.05
1.06
1.06
1.06
1.65
1.07
1.01
1.02
1.02
1.58

Table S3. NICS values (ppm) and HOMA indexes for all the
B3LYP/6-311++G(d,p) computational level.

1.82
1.78
1.80
1.82
1.69
1.69
1.77
1.81
1.79
1.67
1.67
1.14
1.66
1.70
1.69
1.68
1.04

1.05
1.06
1.05
1.06
1.07
1.06
1.06
1.06
1.05
1.07
1.08
1.65
1.09
1.08
1.08
1.07
1.57

compounds studied at

NICS NICS
Comp. -2 -1 0 1 2 HOMA Comp. -2 -1 0 1 2 HOMA
COTs 07 1.0 48 1.0 0.7 -0.24
2F;s 05 05 39 09 07 -017 2CNis 03 03 39 05 04 -022
3Fs 01 -05 18 -05 0.1 -020 3CNas -01 -08 25 -08 -0.1 -0.25
4Fs 04 0.1 25 01 04 -011 4CNs 0.1 -04 3.0 -04 0.1 -024
5Fs 02 -01 27 06 07 -016 S5CNxs 0.1 -04 32 0.1 02 -024
6Fs 03 0.1 29 08 0.8 -011 O6CN»s 02 -06 3.0 -0.1 0.1 -024
7Fs 02 -12 0.1 -1.8 -04 -008 7CNss -04 -14 15 -18 -0.5 -0.28
8Fs .02 -13 05 -09 00 -0.16 8CNss 03 -13 19 -12 -03 -0.27
9 00 -08 12 -04 02 -0.16 9CNss -04 -14 18 -12 -03 -0.28
10Fss 0.1 -05 14 -02 04 -004 10CNss 03 -1.1 22 -09 -0.1 -0.26
11F5s 04 -01 1.6 -04 02 -0.12 11CNss .01 -07 23 -09 -02 -0.26
12Fss 07 24 -18 -2.7 -07 -009 12CNss 07 -2.1 0.7 -24 -07 -0.32
13Fss .04 -19 -1.0 -20 -04 -0.03 13CNgs -06 -20 08 -2.1 -0.7 -0.32
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14Fs 0.1 -12 -07 -2.1 -0.5 -007 14CNas 05 -1.7 09 -22 -07 -0.32
15Fs 05 21 -09 -14 -0.1 -008 15CNss 07 -21 1.0 -1.7 -05 -0.32
16Fss 0.1 -14 -03 -14 -0.1 -0.19 16CNss -07 -22 06 -22 -0.7 -0.34
17Fs 0.1 -14 -04 -14 -0.1 -0.10 17CNss -05 -1.7 1.1 -1.7 -0.5 -0.31
18Fss 02 -15 -06 -15 -02 -0.14 18CNes 05 -1.7 12 -1.7 -0.5 -0.30
19Fss 00 -1.1 00 -1.1 00 005 19CNss 05 -16 13 -1.6 -0.5 -0.29
20Fss -1.1 -3.5 -34 -33 -09 0.01 20CNss -1.1 -29 -01 -28 -09 -0.37
21Fss 0.6 -2.5 2.7 -3.1 -0.8 -006 21CNss .08 -23 02 -27 -08 -0.36
22Fss .04 -23 22 2.7 -0.7 -008 22CNss .08 -25 0.0 -2.7 -09 -0.38
23Fss 0.5 22 23 2.7 -07 0.03 23CNss .07 -23 02 -2.6 -08 -0.35
24Fss 06 2.6 -2.1 -22 -04 -0.06 24CNss 07 24 03 -22 -07 -0.34
25Fe¢s -1.1 -39 -46 -39 -1.1 -001 25CNg -13 -36 -12 -3.6 -1.3 -043
26Fss -1.0 -3.6 -43 -3.7 -1.0 0.04 26CNgs -1.1 -31 -06 -32 -1.0 -0.41
27Fes -0.7 -3.0 -41 -39 -1.1 -0.01 27CNes -1.0 -29 -07 -34 -12 -041
28Fss -06 -29 -39 -37 -1.1 002 28CNes -1.0 -3.0 -0.7 -34 -1.1 -042
29F;s 12 -43 58 -46 -14 0.06 29CNs;s 12 36 -13 -38 -12 -0.49
30Fgs .15 -51 -72 -51 -15 008 30CNgs -18 -47 29 -47 -18 -0.56
Comp. -2 -1 0 1 2 HOMA Comp. -2 -l 0 1 2 HOMA
COTr -64 -11.0 -11.1 -11.0 -6.4 0.94

2Fir 6.1 -10.8 -11.3 -10.8 -6.1 096 2CNit -6.1 -10.5 -10.7 -10.5 -6.1 0.91
3For 6.1 -11.0 -11.9 -11.0 -6.1 096 3CNor 58 -10.1 -10.2 -10.1 -5.8 0.87
4Fr .59 -10.6 -11.5 -10.6 -59 097 4CNor -59 -10.1 -10.3 -10.1 -5.9 0.89
5For 6.0 -10.7 -11.6 -10.7 -6.0 097 S5CNor 57 98 99 98 -57 0.87
6Fr .59 -10.7 -11.6 -10.7 -59 098 O6CNor 6.1 -104 -10.7 -104 -6.1 0.90
TFyr -6.1 -11.1 -12.5 -11.1 -6.1 096 7CNsr 59 -10.1 -10.4 -10.1 -5.9 0.82
8Fsr .59 -10.8 -12.2 -108 -59 097 8CNs;r 56 96 -98 -96 -56 0.84
9F;r 6.0 -11.0 -124 -11.0 -6.0 097 9CNsr 56 97 99 -97 -56 0.85
10Fsr .57 -10.6 -11.9 -10.6 -5.7 098 10CNsr _60 -10.2 -10.6 -10.2 -6.0 0.88
11Fsr .56 -103 -11.5 -103 -5.6 098 11CNsr .57 96 -99 -96 -57 0.84
12F4r 6.1 -114 -13.1 -114 -6.1 096 12CNar 54 94 97 -94 -54 0.6
13Fsr 6.0 -112 -13.1 -11.2 -6.0 0.97 13CNur 54 94 97 -94 -54 081
14F4r .58 -11.0 -12.7 -11.0 -58 097 14CNar .57 97 -10.1 -9.7 -5.7 0.80
15F4s .58 -11.0 -12.7 -11.0 -58 097 15CNar .57 9.6 -10.0 -9.6 -5.7 0.81
16Fsr 6.0 -11.2 -13.1 -11.2 -6.0 0.97 16CNar 55 94 98 -94 -55 0.83
17Fsr 58 -109 -12.7 -109 -58 098 17CNur 54 93 96 -93 -54 083
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18F4r .57 -10.7 -12.4 -10.7 -5.7 097 18CNar .53 90 -93 -9.0 -53 0.80
19Fsr 56 -10.7 -12.3 -10.7 -5.6 0.99 19CNur 6.0 -10.1 -10.5 -10.1 -6.0 0.88
20Fst .6.0 -11.5 -13.5 -11.5 -6.0 095 20CNsr .55 93 95 -92 -55 0.72
21Fst 259 -112 -13.4 -11.2 -59 0.96 21CNst .52 90 -94 -90 -52 0.74
22Fst 6.0 -11.4 -13.6 -11.4 6.0 0.97 22CNst .52 91 -94 9.1 -52 0.78
23Fst 5.7 -11.0 -13.1 -11.0 -5.7 0.97 23CNst .55 94 -99 -94 -55 0.80
24Fst .55 -10.7 -12.7 -10.7 -5.5 097 24CNstr 54 91 -95 -91 -54 078
25F¢r 6.1 -11.7 -143 -11.7 -6.1 0.95 25CN¢r -52 90 -90 -88 -52 0.70
26F¢r 5.8 -11.3 -13.7 -11.3 -5.8 0.96 206CNer -51 -87 -88 -87 -51 0.70
27Fer 59 -11.5 -14.1 -11.5 -59 096 27CN¢r -50 -86 -8.8 -86 -50 0.73
28F¢r 5.9 -11.5 -14.0 -11.5 -5.9 0.97 28CNer .54 92 98 -92 -54 0.76
29F;r 6.0 -11.8 -14.6 -11.8 6.0 0.95 29CNs;r 46 -80 -80 -8.1 -46 0.64
30Fsr -59 -12.0 -15.1 -12.0 -59 094 30CNgr 43 -77 -72 -7.7 -43 0.62
Comp. -2 -1 0 1 2 HOMA Comp. -2 -1 0 1 2 HOMA
COTrs 16.3 32.5 41.0 325 163 -0.22

2Firs 15.0 30.1 38.0 30.1 150 -0.17 2CNits 156 31.3 39.6 313 15.6 -0.21
3Fars 14.0 283 355 283 14.0 -0.12 3CNas 153 30.8 389 30.8 153 -0.22
4F)rs 13.8 27.9 351 279 138 -0.08 4CNors 147 29.7 37.7 29.7 147 -0.19
5Fars 137 279 35.0 279 13.7 -0.15 S5CNas 151 304 385 304 151 -0.20
6Fars 13.8 28.0 352 28.0 13.8 -0.07 6CNors 144 29.1 37.0 29.1 144 -0.19
TFsrs 132 267 333 26.7 132 -0.17 7CNsrts 14.6 29.6 374 29.6 146 -0.24
8Fsts 12,9 262 32.7 262 129 -0.08 8CNirts 144 29.0 36.8 29.0 144 -0.21
9Fsrs 12.7 259 324 259 127 -0.07 9CNsrs 139 279 354 279 139 -0.21
10F3rs 12.7 25.8 324 258 127 0.04 10CNsrts 134 275 349 275 134 -0.17
11F3rs 12.6 25.6 32.0 256 12.6 -0.11 11CNsrs 137 279 354 279 13.7 -0.19
12Fss 12.1 247 30.7 247 12.1 -0.14 12CNurs 137 27.8 352 27.8 13.7 -0.28
13Fss 11.8 242 30.0 242 11.8 -0.10 13CNars 135 273 346 273 135 -0.22
14F;s 12.1 24.6 305 246 12.1 -0.16 14CNus 13.0 26.6 33.7 26.6 13.0 -0.23
15Fsrs 122 24.8 307 248 122 -0.16 15CNuts 13.1 26.8 34.0 26.8 13.1 -0.21
16Fss 119 243 30.1 243 119 -0.03 16CNuts 127 257 32,6 25.7 12.7 -0.21
17Fss 11.6 23.8 29.6 238 11.6 0.00 17CNars 13.0 263 33.4 263 13.0 -0.19
18Fs1s 11.6 23.8 29.6 23.8 11.6 -0.07 18CNars 133 269 34.1 269 133 -0.20
19F4rs 11.6 239 298 239 11.6 0.17 19CNars 124 256 32.5 256 124 -0.15
20Fsts 114 233 28.7 233 114 -0.19 20CNsts 12.5 257 325 25.7 125 -0.32
21Fs1s 11.0 22.6 27.8 22.6 11.0 -0.10 21CNsts 125 253 321 253 125 -0.26
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1.39

22Fsts 11.3 23.1 284 23.1 113 -020 22CNsts 122 249 316 249 122 -0.23
23Fsts 11.1 22.7 280 22.7 11.1 0.02 23CNsts 12.0 24.7 313 247 120 -021
24Fs1s 11.1 22.6 27.9 226 11.1 -0.12 24CNsrs 12.1 25.0 31.7 25.0 12.1 -0.20
25Fsrs 10.6 21.6 264 21.6 10.6 -0.28 25CNgrs 122 249 31.6 249 122 -034
26Fsrs 104 213 262 213 104 -0.11 26CNers 113 23.6 299 236 11.3 -0.29
27Fets 10.4 212 25.8 212 104 -0.18 27CNers 11.7 24.0 305 240 11.7 -0.24
28Fers 10.5 21.5 263 21.5 105 -0.09 28CNers 11.3 234 297 234 113 -0.23
29F7ts 9.8 200 243 200 9.8 -020 29CNsrs 10.8 225 284 225 10.8 -0.33
30Fsrs 92 18.7 224 18.7 92 -026 30CNgrs 107 21.8 27.6 21.8 10.7 -0.40
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Figure S1. Evolution of the C-C distance upon substitution of the ring, for triplet and
transition state in F and CN compounds. Sequential substitution (Seq) and average over

the distances with the same N (Avg) are shown.
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