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Au36(SePh)24  Au36(SPh)24 

i j dipole Cij Cij*dipole %  i j dipole Cij Cij*dipole % 

H-04 L+02 -1.7487  -0.3348  0.585  8.37  H-04 L+02 -2.2903  -0.3774  0.864  14.99 

H-12 L+02 -0.9716  0.2241  -0.218  3.75  H-09 L+02 -0.0344  0.2958  -0.010  9.2 

H-10 L+02 0.4140  0.2018  0.084  3.04  H-05 LUMO -0.8178  -0.2795  0.229  8.22 

H-01 L+02 -0.8023  -0.1800  0.144  2.42  H-07 LUMO -2.0100  -0.2660  0.535  7.44 

H-13 L+01 0.0732  0.1800  0.013  2.42  H-08 L+02 -1.2951  -0.2605  0.337  7.14 

H-04 L+02 -1.1040  -0.1751  0.193  2.29  H-02 L+01 0.5822  0.2120  0.123  4.73 

H-09 L+03 -1.2965  -0.1642  0.213  2.01  H-07 L+01 -1.1082  -0.1968  0.218  4.08 

HOMO L+07 -2.2877  -0.1499  0.343  1.68  H-05 L+01 0.9665  0.1840  0.178  3.56 

H-06 LUMO 0.7642  0.1483  0.113  1.64  H-03 L+01 0.3602  0.1620  0.058  2.76 

H-02 L+01 -0.8164  -0.1396  0.114  1.45  H-03 L+02 0.7791  0.1599  0.125  2.69 

H-03 LUMO -0.7796  -0.1387  0.108  1.44  H-06 LUMO -0.9015  -0.1539  0.139  2.49 

H-14 L+01 -0.9867  -0.1368  0.135  1.4  H-06 L+01 1.5883  0.1524  0.242  2.44 

H-15 LUMO -0.7201  -0.1332  0.096  1.32        

H-08 L+01 -0.4554  -0.1330  0.061  1.32        

H-03 L+08 -0.5399  -0.1263  0.068  1.19        

H-26 L+01 -0.0888  -0.1204  0.011  1.08        

H-25 LUMO 0.2770  0.1190  0.033  1.06        

H-08 L+02 1.1409  0.1166  0.133  1.01        

H-06 L+05 1.0143  -0.1160  -0.118  1        

H-17 L+01 0.1024  0.1119  0.011  0.94        

H-13 LUMO 0.6244  0.1110  0.069  0.92        

H-02 L+04 -0.7504  0.1090  -0.082  0.89        

H-26 LUMO 0.4371  -0.1064  -0.047  0.85        

H-08 L+06 0.4556  0.1037  0.047  0.8        

H-07 L+02 -0.8183  -0.1024  0.084  0.78        

H-05 L+09 0.6236  0.1007  0.063  0.76        

H-04 L+06 0.1148  0.0991  0.011  0.73        

H-02 L+09 -0.5433  -0.0979  0.053  0.72        

H-05 L+07 0.6907  0.0974  0.067  0.71        

H-02 L+08 -0.5488  -0.0964  0.053  0.69        

H-20 L+01 0.1060  0.0946  0.010  0.67        

H-03 L+02 0.9695  0.0928  0.090  0.64        

H-11 L+01 -0.1999  -0.0918  0.018  0.63        

H-29 LUMO 0.6286  -0.0912  -0.057  0.62        

H-10 L+01 0.1241  0.0905  0.011  0.61        

H-03 L+04 -0.5525  0.0904  -0.050  0.61        

H-30 LUMO -0.2950  0.0878  -0.026  0.58        

HOMO L+05 0.5478  0.0851  0.047  0.54        

H-05 LUMO 0.1737  -0.0848  -0.015  0.54        

H-32 L+06 0.2906  -0.0847  -0.025  0.54        

H-04 L+05 -1.3650  0.0833  -0.114  0.52        

H-12 L+01 -0.6501  -0.0831  0.054  0.52        

H-03 L+05 -0.5673  0.0829  -0.047  0.51        

H-07 L+01 -0.8564  -0.0821  0.070  0.5        

H-16 L+02 -0.5836  -0.0818  0.048  0.5        

H-09 LUMO 0.7547  0.0815  0.061  0.5        

H-07 L+04 -0.7517  0.0792  -0.060  0.47        

HOMO L+06 -0.3217  -0.0788  0.025  0.46        

H-02 L+05 0.2728  -0.0788  -0.021  0.46        

H-05 L+02 -0.8419  -0.0786  0.066  0.46        

H-24 L+06 0.0505  0.0766  0.004  0.44        

H-07 L+06 0.2287  -0.0764  -0.017  0.44        

H-05 L+06 0.1246  0.0759  0.009  0.43        

H-28 LUMO -0.0951  0.0743  -0.007  0.41        

H-25 L+01 0.8554  -0.0701  -0.060  0.37        

H-32 L+01 -0.3906  0.0693  -0.027  0.36        

H-04 L+09 0.6200  0.0690  0.043  0.36        
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H-30 L+01 0.2839  -0.0677  -0.019  0.34        

H-07 L+08 0.8302  0.0677  0.056  0.34        

H-28 L+01 -0.6621  0.0675  -0.045  0.34        

H-06 L+04 -0.6037  0.0661  -0.040  0.33        

H-09 L+02 -0.1174  0.0649  -0.008  0.31        

H-06 L+01 -1.4693  -0.0648  0.095  0.31        

H-17 LUMO 0.0021  -0.0646  0.000  0.31        

H-17 L+03 -0.2578  -0.0645  0.017  0.31        

H-01 L+03 -0.2789  -0.0641  0.018  0.31        

H-13 L+02 -0.0440  0.0638  -0.003  0.3        

H-02 L+60 0.0926  -0.0627  -0.006  0.29        

H-03 L+01 0.2944  -0.0625  -0.018  0.29        

H-29 L+01 0.0774  -0.0625  -0.005  0.29        

H-01 LUMO -0.2493  -0.0622  0.016  0.29        

H-11 L+02 0.0293  -0.0620  -0.002  0.29        

H-02 L+15 -0.1018  -0.0620  0.006  0.29        

H-23 L+03 0.1386  0.0619  0.009  0.29        

H-31 L+01 0.4422  -0.0614  -0.027  0.28        

H-03 L+06 -0.1487  -0.0606  0.009  0.27        

H-04 L+07 -0.0356  -0.0604  0.002  0.27        

H-37 L+03 -0.8003  0.0600  -0.048  0.27        

H-15 L+01 0.2789  0.0594  0.017  0.26        

H-18 L+02 -1.0276  -0.0582  0.060  0.25        

H-05 L+08 -0.4433  -0.0578  0.026  0.25        

H-14 LUMO 0.0505  0.0570  0.003  0.24        

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



S10 
 

Au36(SePh)24  Au36(SPh)24 

i j dipole Cij Cij*dipole %  i j dipole Cij Cij*dipole % 

H-06 L+08 -0.7057  -0.1452  0.102  2.02  H-05 L+08 -1.1879  -0.2287  0.272  4.59 

H-34 L+02 0.5245  0.1358  0.071  1.77  H-02 L+09 -1.2205  -0.2284  0.279  4.58 

H-12 L+06 -1.3784  -0.1300  0.179  1.62  H-07 L+08 -0.2650  -0.2212  0.059  4.3 

H-01 L+14 -0.5058  -0.1244  0.063  1.48  H-09 L+06 1.4345  0.2104  0.302  3.89 

H-06 L+09 0.5492  0.1201  0.066  1.38  H-01 L+06 -2.0432  -0.1918  0.392  3.23 

H-08 L+09 0.4945  0.1189  0.059  1.35  H-05 L+09 -0.2891  -0.1837  0.053  2.96 

H-24 L+05 -0.2175  -0.1153  0.025  1.27  H-06 L+09 0.0815  -0.1540  -0.013  2.08 

H-36 L+02 0.4172  0.1134  0.047  1.23  H-26 L+01 0.6658  0.1520  0.101  2.03 

H-04 L+11 -0.0814  0.1087  -0.009  1.13  HOMO L+07 -2.3307  -0.1426  0.332  1.79 

H-18 L+05 -0.3921  -0.1018  0.040  0.99  H-07 L+05 1.0247  0.1405  0.144  1.73 

H-38 LUMO -0.3159  -0.1012  0.032  0.98  H-06 L+04 1.3179  0.1260  0.166  1.39 

H-25 L+03 0.2315  0.1010  0.023  0.98  H-02 L+08 0.4412  0.1193  0.053  1.25 

H-33 LUMO 0.7719  0.1008  0.078  0.97  H-06 L+08 -0.3965  -0.1151  0.046  1.16 

H-07 L+08 0.8302  0.0985  0.082  0.93  H-28 LUMO -0.4998  -0.1121  0.056  1.1 

H-11 L+09 0.1134  0.0968  0.011  0.9  H-19 L+05 0.1807  0.1089  0.020  1.04 

H-09 L+09 -0.3957  -0.0949  0.038  0.86  H-12 L+06 -0.6937  -0.1053  0.073  0.97 

H-35 L+01 0.3313  0.0949  0.031  0.86  H-03 L+09 -0.3662  -0.0996  0.036  0.87 

HOMO L+31 0.4307  0.0938  0.040  0.84  H-14 L+05 0.3649  0.0980  0.036  0.84 

H-07 L+09 0.4314  0.0916  0.040  0.8  H-02 L+11 0.4366  0.0957  0.042  0.8 

H-36 L+01 0.5497  0.0912  0.050  0.8  H-04 L+08 -0.3030  -0.0911  0.028  0.73 

H-37 LUMO 0.2789  0.0905  0.025  0.78  H-07 L+09 0.6427  0.0903  0.058  0.72 

H-01 L+11 -0.3692  -0.0885  0.033  0.75  H-22 L+01 0.4978  0.0885  0.044  0.69 

H-17 L+04 -0.2173  -0.0869  0.019  0.72  H-25 LUMO -0.3991  -0.0883  0.035  0.68 

H-01 L+15 0.1815  0.0865  0.016  0.72  H-20 L+05 -0.2854  -0.0863  0.025  0.65 

H-39 L+01 0.3638  0.0863  0.031  0.71  H-27 LUMO -0.3888  -0.0839  0.033  0.62 

H-27 L+03 0.1752  0.0811  0.014  0.63  H-04 L+02 -2.2903  -0.0827  0.189  0.6 

H-08 L+18 0.0289  -0.0810  -0.002  0.63  H-10 L+06 0.8374  0.0804  0.067  0.57 

H-32 L+02 -0.4570  -0.0789  0.036  0.6  H-07 LUMO -2.0100  -0.0793  0.159  0.55 

H-32 L+01 -0.3906  -0.0781  0.031  0.58  H-33 L+06 0.4657  -0.0787  -0.037  0.54 

H-01 L+06 1.8929  0.0775  0.147  0.58  H-25 L+02 -0.6743  -0.0761  0.051  0.51 

H-22 L+05 0.2394  0.0774  0.019  0.57  H-03 L+11 0.5263  0.0738  0.039  0.48 

H-08 L+15 0.0941  0.0768  0.007  0.57  H-37 LUMO -0.5302  -0.0709  0.038  0.44 

H-06 L+05 1.0143  0.0766  0.078  0.56  H-15 L+07 -0.3880  -0.0709  0.027  0.44 

H-35 LUMO 0.5461  0.0766  0.042  0.56  H-35 L+01 -0.0837  0.0703  -0.006  0.43 

H-13 L+04 -0.2216  -0.0754  0.017  0.54  H-13 L+01 1.5370  0.0688  0.106  0.42 

H-29 LUMO 0.6286  0.0740  0.047  0.52  H-14 L+06 0.0543  0.0685  0.004  0.41 

H-31 L+01 0.4422  0.0737  0.033  0.52        

H-23 L+05 0.3179  0.0722  0.023  0.5        

H-18 L+06 -0.2342  -0.0719  0.017  0.5        

H-02 L+21 -0.4655  -0.0714  0.033  0.49        

H-28 L+04 0.0680  -0.0696  -0.005  0.46        

HOMO L+34 0.3658  0.0685  0.025  0.45        

H-01 L+10 -0.1781  0.0662  -0.012  0.42        

H-13 L+06 0.3118  0.0657  0.020  0.41        

H-21 L+05 -0.7562  -0.0657  0.050  0.41        

H-36 LUMO -0.2476  -0.0648  0.016  0.4        

H-14 L+05 -0.1582  -0.0642  0.010  0.39        

H-19 L+05 0.0372  0.0635  0.002  0.39        

H-06 L+06 0.5875  0.0634  0.037  0.39        

H-17 L+06 0.0884  0.0612  0.005  0.36        

HOMO L+25 0.2897  0.0610  0.018  0.36        

H-19 L+04 0.5425  0.0596  0.032  0.34        

H-28 L+01 -0.6621  -0.0583  0.039  0.33        

H-10 L+08 -0.1571  0.0581  -0.009  0.32        

H-03 L+08 -0.5399  0.0577  -0.031  0.32        

H-42 L+01 -0.0022  -0.0571  0.000  0.31        

H-01 L+19 0.4099  0.0571  0.023  0.31        



S11 
 

H-07 L+04 -0.7517  -0.0565  0.042  0.31        

H-30 LUMO -0.2950  -0.0564  0.017  0.31        

H-28 L+03 0.1357  0.0562  0.008  0.3        

H-12 L+15 0.0719  -0.0562  -0.004  0.3        

H-41 L+01 -0.0101  0.0555  -0.001  0.29        

H-32 LUMO 0.0292  0.0549  0.002  0.29        

H-30 L+03 0.2012  0.0548  0.011  0.29        

H-02 L+27 -0.0822  0.0535  -0.004  0.27        

H-04 L+05 -1.3650  -0.0532  0.073  0.27        

H-32 L+03 -0.0455  -0.0519  0.002  0.26        

H-29 L+05 0.1905  0.0517  0.010  0.26        

H-25 L+04 -0.2131  -0.0511  0.011  0.25        

H-26 L+01 -0.0888  0.0503  -0.004  0.24        

H-09 L+03 -1.2965  -0.0501  0.065  0.24        

H-10 L+06 0.1277  -0.0499  -0.006  0.24        

H-31 L+05 -0.1103  -0.0491  0.005  0.23        

H-08 L+04 -0.5245  -0.0488  0.026  0.23        

HOMO L+07 -2.2877  -0.0473  0.108  0.21        

H-02 L+09 -0.5433  0.0472  -0.026  0.21        

H-23 LUMO 0.9433  0.0470  0.044  0.21        

H-27 L+06 0.2766  0.0470  0.013  0.21        

H-30 L+07 -0.2449  -0.0470  0.012  0.21        

H-16 L+06 -0.1921  -0.0469  0.009  0.21        

H-12 L+18 -0.1558  0.0468  -0.007  0.21        

HOMO L+29 -0.3001  -0.0466  0.014  0.21        

HOMO L+53 -0.3068  -0.0453  0.014  0.2        

H-43 LUMO -0.0068  0.0450  0.000  0.19        

H-34 LUMO 0.1975  0.0446  0.009  0.19        

H-12 L+02 -0.9716  -0.0445  0.043  0.19        

H-38 L+01 -0.0131  -0.0432  0.001  0.18        

H-25 L+01 0.8554  0.0432  0.037  0.18        

H-17 L+07 0.0077  -0.0430  0.000  0.18        

H-28 L+06 -0.3644  -0.0426  0.016  0.17        

H-02 L+18 -0.1089  0.0424  -0.005  0.17        

H-01 L+12 -0.1683  -0.0423  0.007  0.17        

H-04 L+60 0.2800  0.0419  0.012  0.17        

H-02 L+78 0.0282  -0.0418  -0.001  0.17        

 

 
 


