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S2c: Individual Topological Parameters of the experimental ED


promolecule
octopole model
hexadecapole model

S1-S3

0.33 (0)
0.32 (1)
0.37 (1)


Ñ
2.53 (0)
2.07 (1)
1.61 (2)



0.02
0.14
0.10

S2-S4

0.34 (0)
0.32 (0)
0.37 (0)


Ñ
2.54 (0)
2.08 (0)
1.61 (0)



0.02
0.14
0.10

S-S

0.33 (0)
0.32 (1)
0.37 (1)


Ñ
2.54 (0)
2.08 (1)
1.61 (1)



0.02
0.14
0.10

S1-N2

1.36 (0)
1.44 (1)
1.54 (4)


Ñ
-0.28 (0)
-4.26 (4)
-10.67 (16)



0.01
0.14
0.17

S1-N4

1.35 (0)
1.43 (1)
1.53 (4)


Ñ
-0.13 (0)
-4.54 (4)
-10.62 (16)



0.01
0.13
0.16

S2-N1

1.35 (0)
1.43 (1)
1.53 (2)


Ñ
-0.12 (0)
-4.56 (1)
-10.60 (2)



0.01
0.14
0.16

S2-N4

1.38 (0)
1.45 (0)
1.55 (0)


Ñ
-0.56 (0)
-3.37 (0)
-10.56 (0)



0.01
0.14
0.18

S3-N1

1.37 (0)
1.45 (1)
1.54 (1)


Ñ
-0.38 (0)
-3.84 (1)
-10.67 (2)



0.01
0.14
0.17

S3-N3

1.38 (0)
1.45 (0)
1.56 (0)


Ñ
-0.58 (0)
-3.30 (0)
-10.54 (0)



0.01
0.14
0.18

S4-N2

1.37 (0)
1.44 (0)
1.54 (0)


Ñ
-0.43 (0)
-3.84 (0)
-10.67 (0)



0.01
0.14
0.17

S4-N3

1.34 (0)
1.43 (0)
1.52 (0)


Ñ
0.00 (0)
-4.84 (0)
-10.49 (0)



0.01
0.13
0.16

S-N

1.36 (0)
1.44 (1)
1.54 (1)


Ñ
-0.31 (0)
-4.07 (1)
-10.60 (3)



0.01
0.14
0.17

S1-S3-N3-S4-N2

0.24 (0)
0.20 (1)
0.22 (1)


Ñ
2.40 (0)
2.20 (1)
2.20 (1)

S1-S3-N1-S2-N4

0.24 (0)
0.20 (1)
0.22 (1)


Ñ
2.40 (0)
2.20 (1)
2.10 (1)

S2-S4-N3-S3-N1

0.24 (0)
0.20 (0)
0.22 (0)


Ñ
2.40 (0)
2.20 (0)
2.10 (1)

S2-S4-N2-S1-N4

0.24 (0)
0.20 (1)
0.22 (1)


Ñ
2.40 (0)
2.20 (1)
2.20 (1)

S-S-N-S-N

0.24 (0)
0.20 (1)
0.22 (1)


Ñ
2.38 (0)
2.20 (1)
2.15 (1)

cage

0.20 (0)
0.14 (1)
0.17 (1)


Ñ
2.00 (0)
1.80 (1)
1.60 (1)

