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Energies	
  computed	
  using	
  ub3lyp/6-­‐31G(d)	
  
	
  
A	
  
Energy:	
  -­‐435447.2784214	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.25312	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.25268	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.35850	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.63796	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.80065	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.04556	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.63764	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.79879	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.04663	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.25283	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.25305	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.35686	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  3.14816	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.77499	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.62507	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  3.14847	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.77567	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.62396	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  2.63033	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.82554	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.85344	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  3.91114	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.44031	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.03258	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  2.63055	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.82415	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.85458	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  3.91178	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.44119	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.03057	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  3.15078	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.29772	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.69056	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  3.15090	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.29466	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.69269	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.71887	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.78614	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.12065	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.17456	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.81721	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.35571	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.71896	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.78466	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.12163	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐3.18648	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.78430	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.56427	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐2.64131	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.78647	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.90796	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.17464	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.81779	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.35465	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐3.18651	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.78343	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.56522	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐3.99423	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.41861	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.93396	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐2.64138	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.78757	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.90702	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐3.02069	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.41572	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.71650	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐3.99484	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.41678	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.93527	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐3.02090	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.41783	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.71470	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.05780	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.39502	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.95048	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.05771	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.39652	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.94867	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.02559	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.59324	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐2.02246	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.02569	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.58992	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐2.02460	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.36095	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.42072	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.93296	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.25288	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.30430	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.93441	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.36094	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.41800	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.93485	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.25257	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.30101	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.93628	
  
	
  
TS	
  A	
  to	
  A	
  
Energy:	
  -­‐435434.0744305	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.21300	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.07891	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.35788	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.67709	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.78346	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.08723	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.67708	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.78344	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.08724	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.21300	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.07891	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.35788	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  3.16960	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.77845	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.59228	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  3.16961	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.77846	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.59228	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  2.63555	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.79211	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.88784	
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H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  3.95366	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.43206	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.97805	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  2.63555	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.79210	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.88784	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  3.95367	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.43206	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.97804	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  3.09337	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.35208	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.70920	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  3.09337	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.35206	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.70921	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.67630	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.78352	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.08665	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.21362	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.08096	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.35810	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.67630	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.78351	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.08666	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐3.16926	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.77844	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.59292	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐2.63586	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.79228	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.88742	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.21362	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.08096	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.35809	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐3.16926	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.77844	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.59292	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐3.95309	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.43202	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.97918	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐2.63586	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.79229	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.88742	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐3.09430	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.35159	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.70888	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐3.95310	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.43201	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.97919	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐3.09430	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.35160	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.70887	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.00037	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.41995	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.93620	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.00037	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.41996	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.93619	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.00006	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.59217	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐2.01508	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.00006	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.59215	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐2.01509	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.31623	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.35901	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.94277	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.31764	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.35953	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.94321	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.31623	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.35900	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.94278	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.31763	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.35952	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.94321	
  
	
  
TS	
  A	
  to	
  J	
  
Energy:	
  -­‐435422.3937271	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.30549	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.31405	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.34104	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.68426	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.15179	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.99515	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.68438	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.15179	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.99514	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.30566	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.31412	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.34107	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  3.13209	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.77983	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.66206	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  3.13199	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.77996	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.66205	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  2.65422	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.81075	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.82956	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  3.98227	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.36194	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.03011	
  
C	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  2.65412	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.81080	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐0.82958	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  3.98203	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐1.36233	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  1.03002	
  
H	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  3.20899	
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SI	
  -­‐	
  25	
  

Select	
  barrier	
  heights	
  in	
  kcal/mol	
  comparing	
  unsubstituted	
  and	
  substituted	
  
Fused	
  Cubanes.	
  
	
  
	
   A	
  to	
  A	
   J	
  to	
  K	
   K	
  to	
  L	
   M	
  to	
  L	
   N	
  to	
  O	
   O	
  to	
  O	
  
ΔG⧧unsub	
   12.5	
   30.7	
   53.7	
   34.8	
   70.9	
   100.2	
  
ΔG⧧sub	
   15.9	
   30.2	
   52.0	
   33.0	
   68.6	
   98.5	
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SI	
  -­‐	
  26	
  

IRCs	
  and	
  significant	
  structures	
  for	
  transformation	
  from	
  A	
  to	
  P	
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