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Fig.1 Comparison of the OMgO and HOMg angle bending curves of MgCl2.2H2O obtained 
from DFT and ReaxFF. 

 
Fig.2 Comparison of the OMgCl angle bending curves of MgCl2 hydrates obtained from DFT 
and ReaxFF. 
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Fig.3 Comparison of the ClMgCl angle bending curves of MgCl2 hydrates obtained from DFT 
and ReaxFF. 

 

 
Fig.4 Comparison of barriers for proton transfer in the MgCl2.2H2O + H2O system obtained from 
DFT and ReaxFF. 

 


