Table S1: Transitions of v3+v; of CF9**Cly (in cm™)
Line assignments for diode laser spectra.

J' Kl K., JKqKc by P A J' Kl K. JKqKc by P A J' Kl K. JKqK. pyP A
15 411 16 4 12 885.7027 -1 14 11 3 1511 4 886.1788 19 6 2 4 5 2 3 8894916 -5
16 9 8 17 9 9 8857264 6 1411 4 1511 5 886.1788 19 6 5 2 5 5 1 889.5072 0
16 9 7 17 9 8 8857264 7 13 7 6 14 7 7 8861975 5 6 5 1 5 5 0 8895072 0
15 6 9 16 610 8857555 5 13 7 7 14 7 8 886.1975 —6 7 07 6 0 6 8895635 0
16 214 17 215 8857611 1 13 211 14 212 886.2137 7 7 1 7 6 1 6 8895635 15
17 117 18 118 8857611 0 14 014 15 015 886.2158 12 7 2 6 6 2 5 889.6059 —1
17 017 18 018 8857611 0 14 114 15 115 886.2158 12 7 1 6 6 1 5 889.6190 —5
15 610 16 6 11 885.7983 —4 13 311 14 312 886.2241 7 7 3 5 6 3 4 889.6338 —1
15 312 16 3 13 885.8156 —1 12 4 8 13 4 9 886.2269 6 7 4 4 6 4 3 889.6496 —1
15 7 8 16 7 9 8858225 —5 13 8 6 14 8 7 886.2347 1 7 4 3 6 4 2 889.6518 2
16 215 17 216 885.8384 —2 13 8 5 14 8 6 886.2347 2 7 25 6 2 4 889.6518 —7
16 115 17 116 885.8384 —1 12 3 9 13 310 886.2604 6 7 3 4 6 3 3 889.6518 5
15 412 16 4 13 885.8449 -1 13 9 4 14 9 5 886.2714 —11 7 5 3 6 5 2 889.6641 —13
14 410 15 411 8858672 0 13 9 5 14 9 6 886.2714 —11 7 5 2 6 5 1 889.6641 —13
14 5 9 15 510 8858790 0 12 5 7 13 5 8 8862842 5 7 6 2 6 6 1 889.6854 1
15 9 6 16 9 7 8859103 4 13 212 14 213 886.2948 4 7 6 1 6 6 0 889.6854 1
15 9 7 16 9 8 8859103 4 13 112 14 113 886.2948 11 8 08 7 0 7 889.7106 —2
16 116 17 117 8859128 4 1310 3 14 10 4 886.3119 -8 8 1 8 7 1 7 889.7106 5
15 213 16 214 8859128 1 1310 4 14 10 5 886.3119 -8 8 2 7 7 2 6 889.7561 0
16 016 17 017 8859128 4 12 5 8 13 5 9 886.3237 3 8 1 7 7 1 6 889.7656 0
15 313 16 3 14 8859158 0 12 4 9 13 410 886.3318 6 8 3 6 7 3 5 889.7884 -3
14 6 8 15 6 9 8859571 —3 12 6 6 13 6 7 886.3417 6 8 2 6 7 2 5 889.8077 —10
14 311 15 312 8859608 —2 12 6 7 13 6 8 8863471 5 8 4 5 7 4 4 889.8077 3
14 510 15 511 8859717 -1 12 210 13 211 886.3617 7 8 4 4 7 4 3 889.8116 -2
14 6 9 15 610 8859811 —4 13 113 14 114 886.3668 12 8 3 5 7 3 4 889.8157 0
15 214 16 215 8859906 0 13 013 14 014 886.3668 12 8 5 3 7 5 2 889.8229 —4
15 114 16 115 8859906 2 12 7 5 13 7 6 8863796 4 8 5 4 7 5 3 889.8229 —1
14 411 15 412 886.0044 -1 12 310 13 311 886.3796 11 8 6 2 7 6 1 889.8426 2
14 7 7 15 7 8 886.0113 —6 12 7 6 13 7 7 8863796 1 8 6 3 7 6 2 889.8426 2
14 7 8 15 7 9 886.0141 -5 12 8 4 13 8 5 8864149 5 9 09 8 0 8 889.8583 1
13 4 9 14 410 886.0423 1 12 8 5 13 8 6 8864149 5 9 1 9 8 1 8 889.8583 4
14 8 7 15 8 8 886.0520 -8 11 4 7 12 4 8 886.4182 8 8 7 2 7 7 1 889.8662 —3
14 8 6 15 8 7 886.0520 —6 11 3 8 12 3 9 8864207 7 8 7 1 7 7 0 889.8662 —3
15 115 16 116 886.0639 4 5 2 4 4 2 3 889.2997 -8 9 2 8 8 2 7 889.9050 1
14 212 15 213 886.0639 5 5 1 4 4 1 3 8893165 -7 9 1 8 8 1 7 889.9107 1
15 015 16 0 16 886.0639 4 5 3 3 4 3 2 8893184 -5 9 3 7 8 3 6 889.9416 0
14 312 15 313 886.0695 2 5 3 2 4 3 1 889.3223 —6 9 2 7 8 2 6 889.9604 —2
13 5 8 14 5 9 886.0822 0 5 2 3 4 2 2 8893275 —6 9 4 6 8 4 5 889.9637 —1
14 9 6 15 9 7 886.0911 —10 5 4 1 4 4 0 889.3314 -7 9 4 5 8 4 4 889.9727 -2
14 9 5 15 9 6 886.0911 —10 5 4 2 4 4 1 8893314 —6 9 3 6 8 3 5 889.9779 0
14 10 5 1510 6 886.1345 13 6 1 6 5 1 5 889.4133 -1 9 5 4 8 5 3 889.9806 —2
14 10 4 1510 5 886.1345 13 6 0 6 5 0 5 889.4164 -1 9 5 5 8 5 4 889.9806 6
14 213 15 214 886.1430 5 6 2 5 5 2 4 889.4540 —2 9 6 3 8 6 2 889.9989 —1
14 113 15 114 886.1430 8 6 1 5 5 1 4 889.4701 -3 9 6 4 8 6 3 889.9989 0
13 5 9 14 510 886.1468 2 6 3 4 5 3 3 8894770 -2 10 110 9 1 9 890.0059 5
13 6 7 14 6 8 8861525 1 6 3 3 5 3 2 889.4863 2 10 010 9 0 9 890.0059 4
13 6 8 14 6 9 886.1646 1 6 4 3 5 4 2 889.4916 4 9 7 2 8 7 1 890.0227 2
13 410 14 411 886.1666 2 6 4 2 5 4 1 889.4916 —2 9 7 3 8 7 2 890.0227 2

A = o-¢ (observed minus calculated) in 107* ¢cm™!



Table S1: Continued ( 1) : Transitions of v3+1v7 of CF23°Cly (in cm™1)

Assignments of FTIR spectra.

J' Kl K., JKqKc pyP A J' Kl K. JKqKc pyP A J' Kl K. JKqKc oy P A
37 334 38 335 8824264 —12 28 425 29 426 883.8314 2 21 219 22 220 884.9962 —5
37 434 38 435 8824264 —12 28 325 29 326 883.8314 2 21 319 22 320 884.9962 -5
38 237 39 238 8824631 0 29 228 30 229 883.8508 —5 22 022 23 023 885.0037 8
38 137 39 138 8824631 0 29 128 30 129 883.8508 —5 22 122 23 123 885.0037 8
36 433 37 434 8825853 11 28 326 29 327 883.9181 —10 21 120 22 121 885.0756 —11
36 333 37 334 8825853 11 28 226 29 227 883.9181 —10 21 220 22 221 885.0756 —11
37 136 38 137 8826168 —11 29 129 30 130 883.9389 22 21 121 22 122 8851571 23
37 236 38 237 8826168 —11 29 029 30 030 883.9389 22 21 021 22 022 8851571 23
37 137 38 138 8827112 0 27 424 28 425 883.9869 6 20 119 21 120 885.2280 —13
37 037 38 038 8827112 0 27 324 28 325 883.9869 6 20 219 21 220 885.2280 —13
35 332 36 333 8827419 13 28 127 29 128 884.0048 —2 20 020 21 021 885.3051 —14
35 432 36 433 8827419 13 28 227 29 228 884.0048 —2 20 120 21 121 8853051 —14
36 136 37 137 8828662 14 27 325 28 326 884.0727 -8 19 118 20 119 8853807 —11
36 036 37 037 8828662 14 27 225 28 226 884.0727 -8 19 218 20 219 8853807 —11
35 134 36 135 8829254 —16 28 128 29 129 884.0887 —6 19 119 20 120 8854568 —14
35 234 36 235 8829254 —16 28 028 29 029 884.0887 —6 19 019 20 020 8854568 —14
34 232 35 233 882.9887 —13 26 323 27 324 884.1411 -2 18 217 19 2 18 8855335 —7
34 332 35 333 8829887 —13 26 423 27 424 884.1411 -2 18 117 19 118 8855335 —7
33 430 34 431 883.0528 —2 27 226 28 227 884.1588 4 18 018 19 019 8856092 —4
33 330 34 331 883.0528 -2 27 126 28 127 884.1588 4 18 118 19 119 885.6092 —4
34 233 35 234 883.0798 —16 26 324 27 325 884.2276 —1 17 116 18 117 8856862 —2
34 133 35 134 883.0798 —16 26 224 27 225 884.2276 —1 17 216 18 217 885.6862 —2
34 034 35 035 8831721 4 27 027 28 028 884.2423 3 17 117 18 118 8857610 0
34 134 35 135 8831721 4 27 127 28 128 884.2423 3 17 017 18 0 18 8857610 0
31 427 32 428 883.2736 20 26 125 27 126 884.3114 —4 16 016 17 017 8859121 -3
31 527 32 528 8832736 20 26 225 27 226 884.3114 —4 16 116 17 117 8859121 -3
32 330 33 331 883.2979 —23 25 323 26 324 884.3806 —12 15 015 16 0 16 886.0634 —1
32 230 33 231 883.2979 —23 25 223 26 224 884.3806 —12 15 115 16 116 886.0634 —1
33 033 34 034 8833241 -7 26 026 27 027 884.3936 —7 14 014 15 015 886.2135 —11
33 133 34 134 8833241 -7 26 126 27 127 884.3936 —7 14 114 15 115 886.2135 —11
31 328 32 329 883.3636 —12 25 224 26 225 884.4651 1 14 014 13 013 890.5950 7
31 428 32 429 883.3636 —12 25 124 26 125 884.4651 1 14 114 13 113 890.5950 7
31 329 32 330 883.4526 —25 24 222 25 223 884.5365 8 15 015 14 0 14 890.7407 —4
31 229 32 230 883.4526 —25 24 322 25 323 884.5365 8 15 115 14 114 890.7407 —4
32 132 33 133 8834792 12 25 025 26 026 884.5473 6 16 016 15 015 890.8879 0
32 032 33 033 8834792 12 25 125 26 126 8845473 6 16 116 15 115 890.8879 0
30 427 31 428 8835198 —6 24 223 25 224 884.6175 —6 17 017 16 0 16 891.0338 —9
30 327 31 328 8835198 —6 24 123 25 124 884.6175 —6 17 117 16 116 891.0338 —9
31 130 32 131 883.5427 —11 23 321 24 322 884.6889 —6 17 216 16 215 891.0773 4
31 230 32 231 8835427 —11 23 221 24 222 884.6889 —6 17 116 16 115 891.0773 4
29 525 30 526 883.5863 22 24 024 25 025 884.6994 5 18 118 17 117 891.1813 1
29 425 30 426 883.5863 23 24 124 25 125 884.6994 5 18 018 17 017 891.1813 1
30 228 31 229 883.6094 —6 23 122 24 123 884.7708 -3 18 117 17 116 891.2206 —20
30 328 31 329 883.6094 —6 23 222 24 223 884.7708 -3 18 217 17 216 891.2206 —20
31 131 32 132 8836315 5 22 220 23 221 884.8427 -5 19 019 18 018 891.3281 5
31 031 32 032 8836315 5 22 320 23 321 884.8427 -5 19 119 18 118 891.3281 5
30 129 31 130 883.6981 5 23 023 24 024 8848509 0 19 118 18 117 891.3673 —8
30 229 31 230 883.6981 5 23 123 24 124 8848509 0 19 218 18 217 891.3673 -8
30 130 31 131 8837843 4 22 121 23 122 884.9230 -9 20 120 19 119 8914752 12
30 030 31 031 883.7843 4 22 221 23 222 884.9230 -9 20 020 19 019 8914752 12

A = o-c (observed minus calculated) in 107* ¢m

-1



Table S1: Continued ( 2): Transitions of v3+v; of CF3°Cly (in cm™1)

Assignments of FTIR spectra.

JKLK, JK.K. %P A JKLK, JK.K. 2P A JKLK, JK.K. 2P A
20 119 19 118 8915133 -2 27 127 26 126 8924950 3 31 229 30 228 8931322 -7
20 219 19 218 8915133 —2 27 027 26 026 8924950 3 31 329 30 328 8931322 -7
21 120 20 119 891.6595 7 27 126 26 125 8925271 -8 31 428 30 427 8931594 —4
21 220 20 219 891.6595 7 27 226 26 225 8925271 -8 31 328 30 327 8931594 —4
21 219 20 218 891.6956 -8 27 225 26 224 8925600 0 31 527 30 526 893.1866 13
21 319 20 318 891.6956 —8 27 325 26 324 8925600 0 31 427 30 426 893.1866 13
22 022 21 021 8917675 13 27 424 26 423 8925920 13 32 131 31 130 893.2484 —1
22 122 21 121 8917675 13 27 324 26 323 8925920 13 32 231 31 230 893.2484 —1
22 221 21 220 891.8033 -7 28 128 27 127 8926401 0 32 230 31 229 893.2753 —4
22 120 21 120 891.8033 —7 28 028 27 027 8926401 0 32 330 31 329 893.2753 —4
22 220 21 219 891.8403 -3 28 127 27 126 8926732 10 32 429 31 428 893.3032 14
22 320 21 319 891.8403 -3 28 227 27 226 8926732 10 32 329 31 328 893.3032 14
23 023 22 022 8919124 2 28 326 27 325 8927026 —7 33 033 32 032 893.3644 -5
23 123 22 122 8919124 2 28 226 27 225 8927026 —7 33 133 32 132 893.3644 —5
23 321 22 320 8919841 -7 28 325 27 324 8927338 6 33 330 32 329 893.4437 2
23 221 22 220 891.9841 —7 28 425 27 424 8927338 6 33 430 32 429 8934437 2
24 124 23 123 8920586 6 29 128 28 127 8928161 —4 34 134 33 133 8935102 7
24 024 23 023 892058 6 29 228 928 227 8928161 —4 34 034 33 033 8935102 7
24 223 23 222 8920941 2 29 327 28 326 8928450 —17 34 233 33 232 8935362 6
24 123 23 122 8920941 2 29 227 928 226 892.8450 —17 34 133 33 132 8935362 6
24 322 23 321 8921288 0 29 326 28 325 8928734 —22 34 332 33 331 8935613 3
24 222 23 221 8921288 0 29 426 28 425 8928734 —22 34 232 33 231 8935613 3
25 125 24 124 8922035 —2 29 525 28 524 8929036 8 35 035 34 034 893.6558 19
25 025 24 024 8922035 -2 29 425 28 424 8929036 8 35 135 34 134 893.6558 19
25 224 24 223 8922382 -5 30 130 29 129 8929311 7 35 234 34 233 893.6775 —16
25 124 24 123 8922382 -5 30 030 29 029 8929311 7 35 134 34 133 893.6775 —16
25 323 24 322 8922727 1 30 229 29 228 8929588 —19 35 332 34 331 8937281 16
25 223 24 222 8922727 1 30 129 29 128 8929588 —19 35 432 34 431 8937281 16
26 126 25 125 8923494 1 30 328 29 327 8929888 —10 36 433 35 432 893.8692 14
26 026 25 025 8923494 1 30 228 29 227 8929888 —10 36 333 35 332 893.8692 14
26 225 25 224 8923822 —12 30 327 29 326 893.0181 3 37 037 36 036 893.9431 7
26 125 25 124 8923822 —12 30 427 29 426 893.0181 3 37 137 36 136 893.9431 7
26 224 25 223 8924153 —10 31 031 30 030 893.0749 -5 37 334 36 333 894.0077 —11
26 324 25 323 8924153 —10 31 131 30 130 893.0749 -5 37 434 36 433 894.0077 —11
26 323 25 322 8924482 2 31 130 30 129 893.1025 —20 38 137 37 136 8941090 5
26 423 25 422 8924482 2 31 230 30 229 893.1025 —20 38 237 37 236 894.1090 5

A = o-c (observed minus calculated) in 10~ ¢m

-1



Table S2: Transitions of v3+v; of CFy*CI¥Cl (in ¢cm™!)

Line assignments of diode laser spectra.

J' KK, JKqK. oy P A J' Kl K. JKqKc oy P A J' Kl K. JKqKc pyP A
7 25 8 2 6 8818662 —10 6 5 1 7 5 2 8821129 —1 4 4 0 5 4 1 8824269 11
7 3 4 8 3 5 8818764 -7 6 6 0 7 6 1 8821357 2 4 0 4 5 0 5 8824391 5
7 43 8 4 4 8819182 —4 6 6 1 7 6 2 8821357 2 4 1 4 5 1 5 8824486 4
7 3 5 8 3 6 881.9208 -8 6 0 6 7 0 7 8821480 —4 17 116 16 115 8857392 0
7 4 4 8 4 5 8819258 -1 6 1 6 7 1 7 8821512 —5 17 216 16 215 8857392 0
7 5 2 8 5 3 8819452 1 5 2 3 6 2 4 8822045 —3 17 315 16 3 14 885.7847 7
7 5 3 8 5 4 8819452 -3 5 1 4 6 1 5 8822244 —2 17 215 16 2 14 885.7847 4
7 2 6 8 2 7 8819486 —9 5 3 2 6 3 3 8822355 5 18 118 17 117 885.8368 —3
7 6 2 8 6 3 8819685 -3 5 3 3 6 3 4 8822487 5 18 018 17 017 885.8368 —3
7 6 1 8 6 2 8819685 —3 5 2 4 6 2 5 8822579 1 18 117 17 116 885.8827 2
7 7 1 8 7 2 8819947 0 5 4 2 6 4 3 8822601 —5 18 217 17 216 885.8827 2
7 7 0 8 7 1 8819947 0 5 4 1 6 4 2 8822601 4 18 216 17 215 8859279 10
7 0 7 8 0 8 8820015 —10 5 5 0 6 5 1 8822801 9 18 316 17 315 8859279 12
7 1 7 8 1 8 8820034 -9 5 5 1 6 5 2 8822801 9 17 810 16 8 9 8859365 —8
6 2 4 7 2 5 8820333 -6 5 0 5 6 0 6 8822935 —1 17 8 9 16 8 8 8859365 —10
6 3 3 7 3 4 8820576 -2 5 1 5 6 1 6 8822991 —4 19 218 18 217 886.0263 5
6 1 5 7 1 6 8820730 —4 4 2 2 5 2 3 8823794 11 19 118 18 117 886.0263 5
6 3 4 7 3 5 8820843 -1 4 1 3 5 1 4 8823825 11 20 020 19 019 886.1245 -3
6 4 2 7 4 3 8820913 3 4 3 1 5 3 2 8824081 10 20 120 19 119 886.1245 -3
6 4 3 7 4 4 8820940 2 4 3 2 5 3 3 8824127 4 20 119 19 118 886.1699 10
6 2 5 7 2 6 8821024 —4 4 2 3 5 2 4 8824153 7 20 219 19 218 886.1699 10
6 5 2 7 5 3 8821129 -2 4 4 1 5 4 2 8824269 9

Assignments of FTIR spectra.
JKLK, JKJaK. 05%® A JKLK, JKJiK. 05%® A JKLK, JKJsK. 05%F A
30 030 31 031 878.6090 8 17 117 18 118 880.5321 —4 19 119 18 118 885.9802 -7
30 130 31 131 8786090 8 16 215 17 216 880.6108 6 19 019 18 0 18 885.9802 -7
26 026 27 027 879.2020 3 16 115 17 116 880.6108 7 19 218 18 217 886.0257 -1
26 126 27 127 879.2020 3 16 016 17 017 880.6800 0 19 118 18 117 886.0257 -1
25 025 26 026 879.3495 —4 16 116 17 117 880.6800 0 20 120 19 119 886.1242 —6
25 125 26 126 879.3495 —4 15 115 16 116 880.8283 10 20 020 19 019 886.1242 —6
24 024 25 025 879.4976 —4 15 015 16 0 16 880.8283 10 20 219 19 218 886.1686 —3
24 124 25 125 8794976 —4 13 113 14 114 881.1207 —12 20 119 19 118 886.1686 —3
23 222 24 223 879.5706 —15 13 013 14 014 881.1207 —11 21 121 20 120 886.2701 16
23 122 24 123 879.5706 —15 11 011 12 012 881.4150 —10 21 021 20 020 886.2701 16
23 023 24 024 879.6458 —2 11 111 12 112 881.4150 —11 21 120 20 119 886.3113 -8
23 123 24 124 879.6458 —2 11 111 10 110 884.8257 —17 21 220 20 219 886.3113 -8
22 121 23 122 879.7199 -8 11 011 10 010 884.8257 —18 22 122 21 121 8864129 7
22 221 23 222 879.7199 -8 13 113 12 112 8851145 —18 22 022 21 021 886.4129 7
22 122 23 123 879.7941 2 13 013 12 012 8851145 —18 23 023 22 022 886.5568 11
22 022 23 023 879.7941 2 14 014 13 013 8852592 —15 23 123 22 122 886.5568 11
21 120 22 121 879.8681 —9 14 114 13 113 8852592 —14 24 024 23 023 886.6995 4
21 220 22 221 879.8681 —9 15 115 14 114 885.4038 —11 24 124 23 123 886.6995 4
21 021 22 022 879.9430 12 15 015 14 0 14 8854038 —11 25 025 24 024 886.8417 -8
21 121 22 122 879.9430 12 16 016 15 015 885.5483 -7 25 125 24 124 886.8417 -8
20 120 21 121 880.0905 9 16 116 15 115 885.5483 —7 27 127 26 126 887.1285 —6
20 020 21 021 880.0905 9 16 115 15 1 14 885.5953 —4 27 027 26 026 887.1285 —6
19 218 20 219 880.1665 7 16 215 15 214 8855953 —4 28 128 27 127 887.2697 —25
19 118 20 119 880.1665 7 17 216 16 215 8857392 1 28 028 27 027 887.2697 —25
19 119 20 120 880.2385 12 17 116 16 115 8857392 1 31 031 30 030 887.7015 6
19 019 20 020 880.2385 12 18 018 17 017 8858372 1 31 131 30 130 887.7015 6
17 017 18 0 18 880.5321 —4 18 118 17 117 8858372 1

A = o-c (observed minus calculated) in 10™* ¢m~

1



