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Figure S1: Full set of molecules, where X = O, CH,. Those molecules marked with (*)
are also calculated combining both O and CH, substituents.



1.00 ]

0.80 A

0.60 A

Yo

0.40 A

- lda .

0.00

FEE FFLEE &

Molecules

Figure S2: Diradical character (yo) for the unsubstituted molecules.

2.00 4
100 Zam ma  Oaom
0.00 -
-1.00 1

-2.00 +

2T;-Q; (eV)

-3.00 4
-4.00 4
-5.00 1

N o~ " SlN o A0 N A NN o N o
o —

-6.00 ‘

3(a)
3(b)
5(a)
3(b)
5(b)
3(a)
1,2(b)
1,2(a)

cs‘c7‘ C(3+6) ‘ C(4+5) C(4+7) C(5+6) ‘ C(6+7) ‘ c | c6 fJ(s+) C(3+5) ‘ C(3+7) ‘ C(4+4) ‘
Molecules

I}
w

2.00

1.00

0.00

-1.00

-2.00

2T;-Q (eV)

-3.00

-4.00
-5.00 1
-6.00

(4+6) ‘ (5+5) ‘ C(5+7) ‘ (6+6) ‘ o(7+7) ‘ C(6+6+6) ‘
Molecules

Figure S3. 2T-Q: energy differences for the Q, QM and QDM derivatives, in eV.
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Figure S4. 2T ;-T; energy differences for the Q, QM and QDM derivatives, in eV.
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Figure S5. 2T:-S: energy differences for the Q, QM and QDM derivatives, in eV,

calculated using Spin-Flip TDDFT (SF-TDDFT).
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Figure S6. 2T;-T, energy differences for the Q, QM and QDM derivatives, in eV,
calculated using Spin-Flip TDDFT (SF-TDDFT).



TABLES:

Table S1. First singlet (S:) and triplet (T:) excited states, 2T:-S; and 2T:-T2 energy
differences, in eV, for the acene series from naphthalene to pentacene calculated using
different density functionals at the TDDFT/6-31+G(d,p) level of theory. The prefix SF
states for a Spin-Flip TDDFT calculation. (*) High spin contamination. (**) Reference
values for the vertical transition energies to lowest excited singlet (CC2, Ref. 45) and
triplet (CASPT2, Ref. 46) states.

E(S) E(Ty) E(T) 275y 2T,-T, E(S) E(T) E(T) 2T4-S; 2T,-T,
B3PW91 440 266 396 093 137 B3PW91 324 174 323 025 025
B3LYP 437 274 397 111 151 B3LYP 322 181 329 040 033
MO06-2X 466 319 426 171 212 MO06-2X 359 220 369 080 0.70
% PBEO 447 259 398 071 1.20 % PBEO 331 166 319 0.02 0.14
; CAM-B3LYP 461 254 409 047 1.00 5 CAM-B3LYP 356 158 3.20 -0.40 -0.04
g LC-wPBE 471 203 391 -0.65 0.14 E LC-wPBE 384 083 293 -219 -1.28
4 BHandHLYP 468 212 393 -044 0.30 < BHandHLYP | 3.55 1.07 296 -1.41 -0.83
SF-BHandHLYP | 3.93 292 349 192 236 SF-BHandHLYP| 3.47 195 246 043 145
SF-B3PW91 394 271 353 148 1.89 SF-B3PWO1 | 294 177 246 061 1.08
REF** 4.89  3.04 -- 1.19 -- REF** 3.70 2.14 -- 0.58 --
B3PW91 246 106 245 -035 -0.34 B3PW91 192 048 184 -095 -0.87
B3LYP 245 113 251 -0.18 -0.24 B3LYP 191 059 1% -0.72 -0.71
MO06-2X 280 147 287 014 0.07 MO06-2X 225 091 223 -042 -0.40
w PBEO 252 095 241 -063 -0.51 W PBEO 197 021 179 -155 -1.36
g CAM-B3LYP 280 073 240 -134 -094 g CAM-B3LYP* | 240 091 200 -0.57 -0.17
E LC-wPBE* 334 151 259 -032 044 E LC-wPBE* 318 210 250 1.01 170
- BHandHLYP* 291 101 240 -090 -0.38 = BHandHLYP* | 2.71 167 229 063 1.05
SF-BHandHLYP | 296 124 176 -048 0.72 SF-BHandHLYP| 242 0.76 128 -091 0.24
SF-B3PW91 219 114 175 0.08 0.52 SF-B3PW91 168 070 127 -029 0.13
REF** 290 150 -- 0.10 -- REF** 235 1.05 -- -0.25 --
B3PW91* 157 073 157 -012 -0.12
B3LYP* 151 057 153 -037 -0.39
MO06-2X 1.76 013 166 -1.51 -1.40
W PBEO* 172 097 167 022 0.28
E CAM-B3LYP* 226 150 194 073 1.06
) LC-wPBE* 316 247 250 178 244
- BHandHLYP* 263 204 225 146 183
SF-BHandHLYP | 1.99 0.31 085 -1.36 -0.22
SF-B3PW91 1.25 029 085 -066 -0.26
REF** 1.95 0.78 -- -0.39 --

Table S2. Maximum error for S;, T; and 2T;-S;, in eV, for all the functionals studied
in this work.

state B3LYP BHandHLYP MO06-2X CAM-B3LYP SF-BHandHLYP PBEO LC-wPBE SF-B3PWI1 B3PW91
Ty -0.46 1.26 -0.65 -0.77 -0.47 -0.84 2.17 -0.49 -0.57
Si -0.52 0.68 -0.23 0.31 -0.96 -0.42 1.21 -0.95 -0.49

2T,-S; -0.47 -1.99 -1.12 -1.44 -0.97 -1.30 -2.77 0.29 -0.70




Table S3: Diradical character (yo) for the Q, QM and QDM derivatives.

Q abmM QM Q abmM QM
a 0.00  0.00 c(a+6) 3,6(a)| 033 064 055
(] 004  0.02 1,3 016 022
c7 0.06  0.08 1,5 010 0.8

C(3+6) 3 001  0.06 4,5 000 010 001

2 0.00  0.08 1,2 000 0.00  0.00

1 0.00  0.00 C(5+5) 1,4 017 009 013
C(a+5) 3(a) | 043 035 1,6 015 012 014

3(b) | 027 o7 1,5 0.06  0.09

4 003  0.02 1,2 0.00  0.07

1 002  0.05 C(5+7) 24 019 022
C(4+7) 5(a) | 068 083 1,2 018 026

3(b) | 051 048 1,6 016  0.15

5() | 047 042 2,6 014 018

3(a) | 044 087 1,4 014 014

1 009  0.14 1,8 011  0.12

4 008  0.10 5,6 014 018
C(5+6) 2 042 022 4,7 012  0.19

5 017  0.20 1,7 010  0.19

4 012 025 4,5 009  0.18

1 004  0.04 1,5 005 017
C(6+7) 6 024 033 c(6+6) 2,3 043 059 041

2 020 027 1,5 034 064 042

1 012 026 1,7 028 047

5 007 007 2,6 002 031 026

7 001  0.05 1,2 000  0.12
ca 1,2 000 003  0.02 1,4 000 013  0.09

1,3 000 065 038 C(7+7) 1,2 019 014
c6 1,2 000 019 015 1,9 017 0.8

1,4 000 015 0.0 2,3 016 017
C(3+43) 1,2 000 000  0.00 3,8 013 020 0.16
c(3+5) 1,3 012 015 1,6 013 010 014

2,3 0.00  0.09 1,7 013 014

1,2 0.00  0.02 2,8 012  0.15
C3+7) 1,3 014  0.10 1,8 012  0.15

34 002  0.05 1,4 010  0.09

1,4 0.00  0.06 1,10 | 002 o010 007

2,3 001  0.05 C(6+6+6) 2,3 078 082 074

2,5 000  0.01 1,5 060 075 067

1,2 0.00  0.08 1,7 044  0.65
c(a+4) 1,2(b) | 048 043 023 2,6 035 052 040

1,2(a) | 014 050 0.4 1,10 | 029 033

1,3 000 000  0.04 2,9 023 029
c(a+6) 3,4(a)| 082 099 1,2 0.02  0.03

34(b) | 082 048 1,4 000 007 004

36() | 040 042 042 910 | 000 007  0.00




Table S4. Energies of the singlet (S:) and triplet (T1, T2) excited states, and 2T:-S; and
2T:-To energy differences, in eV, for the unsubstituted molecules.

Y1 S; T T, PARESH 2T,-T, S; T, T, 2T,-S; 2T,-T,

C(3+3) 0.00 3.29 2.33 3.10 137 1.56 3.02 2.15 2.71 1.27 1.58
C(3+5) 0.00 4.21 3.79 4.06 3.37 3.52 4.32 3.48 3.93 2.64 3.02
C(3+7) 0.00 1.16 0.77 2.82 0.39 -1.27 139 0.85 116 0.30 0.53
ca 1.00 - -- -- . -- 1.30 -0.47 0.06 -2.24 -1.00
C(4+4) 0.00 4.04 2.82 2.90 1.60 2.74 3.57 2.60 3.05 1.64 2.16
C(4+6) 0.12 3.06 1.96 4.00 0.86 -0.08 3.19 1.85 2.31 0.50 1.38
C(5+5) 0.31 171 0.92 2.13 0.14 -0.28 1.98 118 151 0.39 0.86
C(5+7) 0.00 2.37 2.00 2.44 1.63 1.56 2.45 179 2.15 112 1.42
C(7+7) 0.18 2.24 161 2.29 0.97 0.93 2.95 242 2.65 1.90 2.19
c6 0.00 5.57 4.36 5.01 3.16 3.71 4.39 3.81 4.73 3.23 2.89
C(6+6) 0.03 4.66 3.19 4.26 171 2.12 3.93 2.92 3.49 1.92 2.36
C(6+6+6) 0.14 3.59 2.20 3.69 0.80 0.70 3.47 1.95 2.46 0.43 1.45



Table S5. Singlet-triplet (STG) and singlet-quintet (SQG) gaps for the Q, QM and QDM
derivatives, in eV, calculated as verticals transitions at the UB3PW91/aug-cc-pVTZ
level of theory.

Q QbM QM Q Qabm aM
STG SQG STG SQG STG  SQG STG SQG STG SQG STG  SQG
ca 368 941 321 970 C(4+6) 36(a)| 070 372 038 271 043 321
cs 194 747 220 755 1,3 171 496 138 459
c7 230 585 170 584 1,5 222 549 167  5.02
C(3+6) 3 231 683 152  6.62 45 205 488 235 457 244 508
2 195 615 149 636 1,2 227 611 333 639 301 645
1 347 779 287  7.04 C(5+5) 1,4 087 396 130 455 106  4.47
C(a+5) 3(a) | 042 418 056  4.43 1,6 107 418 129 444 113 453
3(b) | 113 424 015 367 1,5 211 457 196 445
4 356 574 256 524 1,2 187 389 174 457
1 229 612 193 567 C(5+7) 24 111 461 147  3.97
C(4+7) 5(a) | 019 398 001 384 1,2 132 350 113 450
3(b) | 033 432 038 354 1,6 124 473 104 460
5() | 041 455 050  4.08 2,6 130 499 171 424
3(a) | 057 393 -003 319 1,4 143 464 119 457
1 142 502 142 485 1,8 159 467 141 447
4 216 517 196 467 5,6 131 425 147 485
C(5+6) 2 037 496 086 555 4,7 155 491 146 425
5 121 539 120  5.19 1,7 207 468 151 439
4 133 552 106  5.22 45 141 449 152 502
1 235 634 249  6.12 1,5 221 475 147 412
C(6+7) 6 122 493 067 452 c(6+6) 2,3 057 383 038 427 076 479
2 147 477 102 437 1,5 097 493 028 449 075  4.89
1 123 466 106 445 1,7 122 501 058  4.18
5 238 58 236 607 2,6 203 510 107 443 137 477
7 293 58 238 547 1,2 162 523 208 567
ca 1,2 283 641 310 656 317  6.48 1,4 232 669 199 561 234 612
1,3 390 810 -042 433  -003 444 C(7+7) 1.2 146 392 174 471
c6 1,2 133 557 147 664 175 620 1,9 165 482 147 435
1,4 206 652 177 598 221 636 2,3 148 397 146 4.8
c(3+3) 1,2 293 699 1.8 631 256  6.64 3,8 174 513 095 394 128  4.40
c(3+5) 1,3 121 628 171 663 1,6 204 503 198 541 18 520
2,3 149 526 152 634 1,7 181 441 177 405
1,2 198 673 172 613 2,8 182 460 142  3.63
c(3+7) 13 154 480 131 450 1,8 197 490 144 445
34 210 509 191 511 1,4 168 471 202 445
1,4 268 563 142 481 1,0 | 247 4% 192 472 235 494
2,3 155 419 176 474 C(6+6+6) 2,3 010 289 017 305 019  3.43
2,5 218 553 201 459 1,5 041 402 018 295 028 336
1,2 252 505 157  4.65 1,7 076 378 030 292
c(a+4) 1,2(b) | 042 378 051 541 116 541 2,6 110 384 053 302 087 358
1,2(a) | 159 495 056 422 115 540 1,0 | 120 469 104 446
1,3 309 598 323 546 276  6.16 2,9 148 482 123 452
c(a+6) 34(a)| 020 247 016 280 1,2 173 438 225 476
34(b) | 020 247 062  3.04 1,4 243 510 209 453 231 504
36(b) | 079 344 068 284 066 321 910 | 263 665 274 613 263  6.04



Table S6. Energies of the lowest singlet (Sn) excited states, in eV, and oscillator
strength (f) of selected Q molecules calculated with TDDFT at the M06-2X/6-31+G(d,p)
level of theory.

E(S;) State (n) E(S,) f

C(6+6) 2,3 1.71 2 2.08 0.05
1,5 2.33 2 2.68 0.22

1,7 243 3 2.87 0.20

2,6 2.70 4 3.98 0.60

1,2 2.21 3 3.51 0.08

1,4 2.92 3 4.17 0.01

C(6+6+6) 2,6 2.69 4 3.19 0.75
1,10 2.59 2 2.77 0.32

2,9 2.66 2 2.99 0.30

1,2 231 2 3.42 0.18

1,4 3.00 3 3.58 0.15

9,10 3.16 4 4.44 0.15

Table S7. Energies of the singlet (S:) and triplet (T:, T2) excited states, for the Q, QM
and QDM derivatives, in eV, calculated using Spin-Flip TDDFT (BHandHLYP/6-
31+G(d,p))-

S1 T T S1 T T
Q QbM QM Q QbM QM Q QbM QM Q QbM QM Q QDM QM Q QbM QM
ca 412 44 3.07 276 3.84 3.60 C(a+6) 36(a) [ 2224 184 167 | 049 -0.14 0.07 ( 1.08 056 0.71
cs 334 351 1.80 1.94 236 2.62 1,3 280 334 150 1.22 209 178
c7 3.54 296 190 147 271 215 15 3.02 349 192 143 261 205
C(3+6) 3 3.04 268 1.8 115 259 1.8 45 3.06 331 329 223 233 227|277 29 291
2 315 3.04 1.58 121 223 182 1,2 338 455 424 | 251 357 294|297 392 351
1 448 438 347 272 4.09 320 c(5+5) 1,4 222 249 229|071 08 077 | 135 172 150
C(4+5) 3(a) [ 1.54 194 0.15 024 0.77 097 16 243 260 248 | 084 087 081 152 170 156
3(b) | 240 117 0.76 -0.42 148 0.30 15 333 316 1.83 166 254 2.40
4 381 328 352  2.60 398 314 1,2 294 299 1.63 163 231 233
1 3.24 298 1.9 161 263 237 C(5+7) 24 245 267 097 126 156 1.95
C(4+7) 5(a) [ 1.45 0098 -0.46 -0.76 031 004 1,2 234 213 116 0.98 170 1.58
3(b) | 146 1.66 0.09 0.08 064 0.79 16 263 218 082 0.63 164 149
5(b) | 1.62 1.77 013 0.16 0.75 0.90 2,6 253 244 115 1.60 173 214
3(a) | 195 0.87 0.12 -0.85 0.86 -0.08 1,4 279 229 1.05 0.82 182 165
1 235 250 125 122 178 1.86 1,8 252 258 123 1.06 203 187
4 364 344 2.05 1.80 2.64 248 5,6 244 257 1.05 117 172 1.89
C(5+6) 2 165 214 0.12 0.59 0.68 1.25 4,7 265 258 125 115 195 190
5 235 235 094 0.88 1.60 161 1,7 319 270 178 121 249 193
4 211 216 1.00 0.75 175 146 45 232 244 111 122 1.85 1.93
1 354 3.69 222 227 278 298 15 351 264 192 120 265 1.89
C(6+7) 6 266 2.01 0.78 0.36 1.54 107 C(6+6) 2,3 205 221 220 033 -001 055 093 063 115
2 259 2.04 1.05 0.72 1.81 144 15 228 201 239|073 -022 050 ( 1.38 049 114
1 2.09 2.08 092 0.85 156 151 1,7 235 255 095 024 162 0.93
5 383 393 213 221 281 286 2,6 317 309 263|237 080 109 | 279 146 174
7 3.54 345 298 226 351 284 1,2 292 3.80 214 2.01 273 255
ca 1,2 341 459 457 | 283 283 289 329 361 3.65 14 339 379 368|274 18 216 | 343 241 278
1,3 422 030 111 | 420 -1.69 -086( 502 -0.70 0.07 | (7+7) 1,2 245 224 127 161 1.89 216
c6 1,2 238 343 303 152 134 160 | 205 19 219 19 314 293 132 123 209 196
14 330 421 312 | 247 156 197 ( 3.01 216 263 23 260 262 116 123 1.87 1.9
c(3+3) 1,2 350 272 366 | 267 106 187 3.46 206 280 3,8 3.08 223 251|116 051 082 213 139 170
c(3+5) 1,3 231 3.02 09 171 1.58 2.40 16 315 338 316 | 170 177 155 | 245 248 225
23 231 253 155 129 217 187 17 3.01 3.06 1.56 159 228 230
1,2 3.14 274 224 129 283 214 2,8 3.08 268 141 113 225 188
c(3+7) 1,3 243 235 1.05 1.02 1.88 1.69 1,8 3.08 275 149 110 237 190
3,4 311 267 1.86 1.50 256 2.21 1,4 286 3.28 149 184 212 250
1,4 341 253 279 106 337 181 1,10 | 356 313 324 307 168 202 | 348 241 281
23 244 240 1.06 1.36 177 2.03 C(6+6+6) 2,3 133 178 126 (-050 -0.47 -031| 015 0.22 0.36
25 312 266 1.68 157 243 2.28 15 210 147 176 ]-0.01 -051 -0.24( 070 031 051
1,2 3.04 266 274 128 333 195 17 221 174 045 -0.26 112 052
C(4+4) 12(b) [ 1.50 187 255 | 0.02 029 098 054 089 155 2,6 245 209 242] 193 009 055 236 08 122
1,2(a) | 2.89 212 255| 143 024 097 | 195 086 154 1,10 | 261 277 1.00 0.85 160 1.46
1,3 402 419 373 | 3.01 322 264 | 347 371 342 2,9 259  3.02 1.24 1.00 1.88 1.63
C(4+6) 34(a) [ 1.16 131 -0.43 -0.61 024 011 12 3.11 3.60 216 216 277 276
34() | 116 2.06 -0.43 031 024 095 14 356 338 366 | 261 194 217 3.03 254 279
36() | 233 242 205| 065 08 051] 117 133 106 910 | 390 412 439 ) 337 29 264 | 379 339 329




Table S8. 2T:-S; and 2T:-T» energy differences, for the Q, QM and QDM derivatives, in
eV, calculated using Spin-Flip TDDFT (BHandHLYP/6-31+G(d,p)).

2T:-S4 2T,-T, 2T:-S, 2T,-T,
Q OobM oM | Q QDM QM Q OobM oM | Q DQM QDM
c3 201 111 229 1.92 c(a+6) 3,6(a) [-1.15 -2.13 -1.54|-0.09 -0.84 -0.57
cs5 0.25 0.37 1.24 127 1,3 | 0.20 -0.91 0.90 0.65
c7 0.26 -0.01 1.09 0.80 1,5 | 0.83 -0.62 1.24 0.82
C(3+6) 3 0.59 -0.39 1.05 0.47 45 (140 134 125169 175 1.62
2 0.00 -0.63 0.92 0.59 1,2 | 164 258 164]205 3.21 237
1 246 1.06 2.85 224 C(5+5) 1,4 |[-0.80 -0.71 -0.75| 0.06 0.06 0.04
C(4+5) 3(a) |-1.23 -1.46 -0.46 -0.49 1,6 |(-0.74 -0.86 -0.87| 0.16 0.04 0.05
3(b) |-0.87 -2.01 0.05 -1.14 1,5 | 033 0.16 112 0.92
4 3.23 1091 3.06 2.05 1,2 | 032 0.26 0.96 0.92
1 0.69 0.25 1.29 0.85 C(5+7) 24 |-0.52 -0.15 0.37 0.57
C(4+7)  5(a) |-2.36 -2.50 -1.22 -1.55 12 |-0.02 -0.17 0.61 0.37
3(b) [-1.28 -1.49 -0.46 -0.63 16 |-0.99 -0.93 0.00 -0.23
5(b) [-1.35 -1.45 -0.48 -0.58 26 |-0.24 0.76 0.57 1.05
3(a) |-1.71 -2.57 -0.62 -1.62 1,4 |-0.69 -0.65 0.29 -0.01
1 0.16 -0.07 0.73 0.58 1,8 |-0.05 -0.47 043 0.24
4 0.45 0.15 145 112 56 |-0.35 -0.23 0.37 0.45
C(5+6) 2 -1.41 -0.95 -0.44 -0.06 47 |(-0.16 -0.28 0.54 0.40
5 -0.47 -0.59 0.28 0.15 1,7 | 037 -0.29 1.07 0.48
4 -0.10 -0.66 0.26 0.04 45 |(-0.10 0.01 0.37 0.51
1 0.90 0.84 1.66 1.56 1,5 | 033 -0.25 1.19 0.50
C(6+7) 6 -1.10 -1.29 0.02 -0.35 C(6+6) 23 |-1.38 -2.24 -1.11|-0.27 -0.66 -0.06
2 -0.48 -0.61 0.30 0.00 1,5 |-0.83 -2.45 -1.39] 0.07 -0.93 -0.14
1 -0.24 -0.39 0.29 0.18 1,7 |-0.46 -2.07 0.27 -0.44
5 0.38 0.49 1.44 1.56 26 | 158 -1.49 -0.45(1.96 0.14 0.44
7 243 1.07 246 1.67 1,2 | 136 0.22 155 1.47
ca 1,2 | 224 107 121]236 205 213 1,4 | 209 -0.14 0.63]204 124 153
1,3 | 418 -3.67 -2.83]| 3.37 -2.67 -1.79| C(7+7) 1,2 | 0.10 0.97 0.65 1.05
c6 1,2 | 065 -0.74 0.18]098 0.79 1.01 1,9 |-0.50 -0.47 0.55 0.50
1,4 | 165 -1.09 0.81]1.94 096 1.30 23 |-0.27 -0.16 0.46 0.55
C(3+3) 1,2 | 183 -059 0.07]1.87 0.07 094 38 |-0.76 -1.21 -0.87] 0.19 -0.37 -0.05
C(3+5) 1,3 |-0.38 0.40 035 1.01 16 | 025 0.16 -0.06| 095 1.06 0.85
23 | 078 0.04 0.93 0.70 1,7 1012 011 0.85 0.88
1,2 | 133 -0.16 1.64 0.44 28 |[-0.26 -0.43 0.58 0.37
C(3+7) 1,3 |-0.33 -0.31 0.23 0.35 1,8 |(-0.11 -0.54 0.60 0.30
34 | 0.60 0.33 1.15 0.80 1,4 | 012 041 0.86 1.18
1,4 | 216 -0.40 220 031 1,10 | 259 0.23 0.80| 2.67 094 1.23
23 [-0.32 0.32 0.35 0.70 c(e+6+6) 2,3 [-2.33 -2.72 -1.87|-1.15 -1.16 -0.97
25 | 0.25 047 0.93 0.85 15 |-2.12 -2.49 -2.25|-0.72 -1.32 -1.00
1,2 | 244 -0.10 2.15 0.62 1,7 |-1.32 -2.26 -0.23 -1.03
c(a+4) 1,2(b) | -1.47 -1.29 -0.60]-0.50 -0.30 0.40 26 | 141 -191 -1.33|1.49 -0.65 -0.13
1,2(a) | -0.03 -1.65 -0.61| 0.91 -0.38 0.40 1,10 |[-0.61 -1.06 0.41 0.25
1,3 |201 225 156|256 272 187 29 (-0.11 -1.02 0.60 0.37
c(a+6) 3,4(a) |-2.02 -2.53 -1.10 -1.33 12 | 121 071 155 1.55
34(b) |-2.01 -1.43 -1.10 -0.32 1,4 | 166 050 0.68]219 134 155
3,6(b) |-1.03 -0.83 -1.03| 0.13 0.26 -0.03 9,10 (2.84 167 088|295 240 1.99




Table S89. 2T:-S; and 2T;-T; energy differences, for the Q, QM and QDM derivatives, in
eV, calculated using TDDFT (M06-2X/6-31+G(d,p)).

2T,-S, 2T,-T, 2T,-S, 2T,-T,
Q Qbwm QM Q QDM Qv Q QDM am Q QDM am
c3 3.79 2.59 3.27 2.34 c(4+6) 3,6(a) | -093 -1.24 -1.17  -1.10
cs5 1.44 1.31 1.85 1.85 1,3 0.56  -0.49 092 -0.21
c7 1.11 0.89 1.75 1.08 1,5 132 -032 1.68 0.21
C(3+6) 3 1.56 0.60 1.84  -0.19 4,5 1.84 0.56 1.54 1.70 1.66 1.98
2 0.69 0.20 0.98 0.34 1,2 2.13 2.04 2.90 1.47 3.02 3.26
1 3.38 1.59 331 2.09 C(5+5) 1,4 0.11 0.68 0.39 0.11 0.54 0.28
c(4+5) 3(a) -0.64 -1.64 1,6 0.11 0.53 0.25 0.39 0.64 0.26
3(b) | -0.21 0.10 1,5 0.81 1.12 1.30 1.87
4 241 1.48 2.79 2.54 1,2 1.28 1.00 1.55 1.56
1 1.58 1.27 1.89 1.56 C(5+7) 2,4 0.17 0.22 0.50 1.12
c(4+7) 5(a) 1,2 0.83 0.51 1.17 0.61
3 (b) 1,6 0.28 0.43 0.45 0.08
5 (b) -0.88 -1.41 2,6 0.43 0.50 0.79 1.50
3(a) | -157 -2.36 1,4 0.40 0.60 0.71 0.49
1 0.75 0.73 0.50 0.66 1,8 1.11 0.81 1.46 0.71
4 1.07 0.52 1.53 1.53 5,6 0.53 0.68 0.86 0.96
C(5+6) 2 -0.04 -0.44 4,7 0.69 0.61 1.04 117
5 0.20 0.10 0.21 0.35 1,7 1.15 0.62 1.54 1.32
4 027  -0.23 1.00 0.38 4,5 0.83 0.93 1.35 1.62
1 2.01 1.56 2.40 2.20 1,5 1.46 0.70 2.00 1.33
C(6+7) 6 -033  -041 -0.25  -0.84 C(6+6) 2,3 -0.68 -113 | -0.33 -1.35
2 041  -0.01 0.72 0.20 1,5 -1.03 -1.49 | -0.75 -1.62
1 0.45 0.22 0.72 0.62 1,7 -0.42 -0.09
5 1.27 1.28 1.65 1.73 2,6 030 -175 -064 | 066 -1.09 -0.29
7 247 1.76 2.98 2.53 1,2 1.47 0.70 1.33 0.97
ca 1,2 2.65 1.19 2.76 2.95 2.41 3.14 1,4 215 -0.11 1.49 2.33 0.56 1.86
1,3 3.61 3.64 C(7+7) 1,2 0.64 0.84 1.24 1.58
c6 1,2 121 -026 047 124 -062 080 1,9 0.29 0.42 0.65 0.59
1,4 191  -0.73 1.19 211 -0.16 1.57 2,3 0.59 0.63 1.00 0.79
C(3+3) 1,2 2.91 1.32 2.02 3.13 1.17 2.19 3,8 0.54 0.24 0.50 1.02  -0.08 043
C(3+5) 1,3 0.80 0.19 1.14 1.17 1,6 0.68 1.06 0.67 1.34 1.38 0.91
2,3 1.37 0.71 134  -013 1,7 0.64 0.82 1.36 1.50
1,2 1.84 1.32 1.81 1.22 2,8 0.64 0.59 1.35 1.09
C(3+7) 1,3 0.66 0.60 0.91 0.49 1,8 0.67 0.67 1.32 0.68
3,4 1.91 1.47 217 1.30 1,4 0.97 1.33 1.52 211
1,4 2.22 0.84 2.75 1.03 1,10 1.34 1.11 1.40 218 1.68 2.09
2,3 0.99 1.51 1.37 1.73 C(6+6+6) 2,3
2,5 1.86 1.79 2.26 2.31 1,5
1,2 1.90 0.92 2.23 1.07 1,7
c(4+4) 1,2 (b) -135  -0.16 243 -131 2,6 -1.50 -0.78
1,2(a) | 0.8 -0.17 | 0.32 -1.31 1,10 | -047 -052 -0.19  -0.69
1,3 2.76 1.53 1.92 3.11 2.51 2.70 2,9 010  -0.63 044  -0.35
C(4+6) 3,4 (a) 1,2 1.56 0.88 1.45 1.59
3,4 (b) 1,4 2.23 0.42 1.49 2.44 1.40 1.88
36() | -1.01 -101 -106 | -1.16 -1.32  -1.37 9,10 2.42 1.19 2.15 2.57 2.22 2.52




