
The Transferability Limits of Static
Benchmarks

Thomas Weymuth1 and Markus Reiher2

Laboratory of Physical Chemistry, ETH Zurich,

Vladimir-Prelog-Weg 2, 8093 Zurich, Switzerland

May 19, 2022

Supplementary Information

1ORCID: 0000-0001-7102-7022
2Corresponding author; e-mail: markus.reiher@phys.chem.ethz.ch; ORCID: 0000-0002-9508-

1565

1

Electronic Supplementary Material (ESI) for Physical Chemistry Chemical Physics.
This journal is © the Owner Societies 2022



T
ab

le
1:

O
ve

rv
ie

w
of

th
e

in
d

iv
id

u
al

su
b

se
ts

p
re

se
n
t

in
th

e

d
a
ta

se
t

co
m

p
il

ed
b
y

M
ar

d
ir

os
si

an
an

d
H

ea
d

-G
o
rd

o
n

.1
“U

n
-

ce
rt

ai
n
ty

L
ab

el
s”

(U
L

,
se

e
m

ai
n

te
x
t

fo
r

th
ei

r
d

efi
n

it
io

n
)

ar
e

gi
ve

n
fo

r
se

le
ct

ed
ge

n
er

al
iz

ed
gr

ad
ie

n
t

ap
p

ro
x
im

a
ti

on
(G

G
A

)

an
d

m
et

a-
G

G
A

d
en

si
ty

fu
n

ct
io

n
al

s.
T

h
e

d
es

cr
ip

ti
on

s
of

th
e

su
b

se
ts

h
av

e
b

ee
n

ad
ap

te
d

fr
om

R
ef

.
1.

S
u
b
se

t
D

es
cr

ip
ti

on
#

U
L

(P
B

E
)

U
L

(B
97

-D
3(

0)
)

U
L

(T
P

S
S
)

U
L

(B
97

M
-r

V
)

3B
-6

9-
D

IM
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

al
l

re
le

va
n
t

p
ai

rs
of

m
on

om
er

s
fr

om
3B

-6
9-

T
R

IM

20
7

0.
0,

2.
0

0.
0,

2.
1

0.
0,

1.
6

0.
0,

2.
1

3B
-6

9-
T

R
IM

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

tr
im

er
s

(t
h
re

e

d
iff

er
en

t
or

ie
n
ta

ti
on

s
of

23
d
is

-

ti
n
ct

m
ol

ec
u
la

r
cr

y
st

al
s)

69
0.

0,
0.

4
0.

0,
0.

7
−

0.
1,

−
0.

5
0.

0,
0.

7

A
21

x
12

P
ot

en
ti

al
en

er
gy

cu
rv

es
(P

E
C

S
)

fo
r

th
e

21
eq

u
il
ib

ri
u
m

co
m

p
le

x
es

fr
om

A
24

25
2

0.
0,

2.
6

0.
0,

2.
6

0.
0,

2.
6

0.
0,

2.
6

A
24

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

sm
al

l
n
on

-

co
va

le
n
t

co
m

p
le

x
es

24
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2

A
C

O
N

F
Is

om
er

is
at

io
n

en
er

gi
es

of
al

ka
n
e

co
n
fo

rm
er

s

15
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

2

A
E

18
A

b
so

lu
te

at
om

ic
en

er
gi

es
of

h
y
-

d
ro

ge
n

th
ro

u
gh

ar
go

n

18
−

3.
0,

−
15

.2
−

0.
7,

−
1.

6
−

0.
3,

−
2.

7
−

6.
6,

−
23

.0

A
lk

A
to

m
19

n
=

1
–

8
al

ka
n
e

at
om

is
at

io
n

en
-

er
gi

es

19
−

0.
1,

−
0.

6
−

0.
1,

−
0.

8
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

2

2



A
lk

B
in

d
12

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

sa
tu

ra
te

d
an

d

u
n
sa

tu
ra

te
d

h
y
d
ro

ca
rb

on
d
im

er
s

12
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

0
0.

0,
0.

1

A
lk

Is
o
d
14

n
=

3
–

8
al

ka
n
e

is
o
d
es

m
ic

re
ac

-

ti
on

en
er

gi
es

14
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1
−

0.
1,

−
0.

1
0.

0,
0.

1

A
lk

Is
om

er
11

Is
om

er
is

at
io

n
en

er
gi

es
of

n
=

4
–

8

al
ka

n
es

11
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1

B
au

za
30

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

h
al

og
en

-,

ch
al

co
ge

n
-,

an
d

p
n
ic

og
en

-b
on

d
ed

d
im

er
s

30
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2

B
D

E
99

M
R

B
on

d
d
is

so
ci

at
io

n
en

er
gi

es

(m
u
lt

i-
re

fe
re

n
ce

ca
se

s)

16
−

0.
1,

−
0.

4
0.

0,
−

0.
2

0.
0,

−
0.

1
0.

0,
0.

0

B
D

E
99

n
on

M
R

B
on

d
d
is

so
ci

at
io

n
en

er
gi

es

(s
in

gl
e-

re
fe

re
n
ce

ca
se

s)

83
−

0.
1,

−
0.

5
−

0.
1,

0.
1

0.
0,

0.
0

−
0.

2,
−

0.
2

B
H

76
R

C
R

ea
ct

io
n

en
er

gi
es

fr
om

H
T

B
H

38

an
d

N
H

T
B

H
38

30
−

0.
1,

0.
1

−
0.

1,
0.

1
0.

0,
0.

0
−

0.
1,

0.
1

B
H

P
E

R
I2

6
B

ar
ri

er
h
ei

gh
ts

of
p

er
ic

y
cl

ic
re

ac
-

ti
on

s

26
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2

B
S
R

36
H

y
d
ro

ca
rb

on
b

on
d

se
p
ar

at
io

n
re

-

ac
ti

on
en

er
gi

es

36
−

0.
1,

−
0.

3
−

0.
2,

−
0.

7
−

0.
3,

−
1.

8
0.

0,
0.

4

B
u
ta

n
ed

io
l6

5
Is

om
er

is
at

io
n

en
er

gi
es

of
b
u
ta

n
e-

1,
4-

d
io

l

65
0.

0,
0.

7
0.

0,
0.

7
0.

0,
0.

7
0.

0,
0.

7

B
zD

C
21

5
P

E
C

s
fo

r
b

en
ze

n
e

in
te

ra
ct

in
g

w
it

h
tw

o
ra

re
-g

as
at

om
s

an
d

ei
gh

t

fi
rs

t-
an

d
se

co
n
d
-r

ow
h
y
d
ri

d
es

21
5

0.
0,

2.
2

0.
0,

2.
2

0.
0,

2.
0

0.
0,

2.
2

C
20

C
24

Is
om

er
is

at
io

n
en

er
gi

es
of

th
e

gr
ou

n
d

st
at

e
st

ru
ct

u
re

s
of

C
2
0

an
d

C
2
4

8
−

0.
6,

−
0.

9
−

4.
1,

−
9.

1
−

2.
3,

−
3.

7
−

3.
3,

−
5.

2

3



C
E

20
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

w
at

er
,

am
m

o-

n
ia

,
an

d
h
y
d
ro

ge
n

fl
u
or

id
e

cl
u
s-

te
rs

20
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

2

C
O

2N
it

ro
ge

n
16

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

C
O

2
to

m
ol

ec
-

u
la

r
m

o
d
el

s
of

p
y
ri

d
in

ic
N

-d
op

ed

gr
ap

h
en

e

16
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

2

C
R

20
C

y
cl

or
ev

er
si

on
re

ac
ti

on
en

er
gi

es
20

0.
0,

0.
2

−
0.

1,
−

1.
3

0.
0,

−
0.

1
0.

0,
0.

1

C
R

B
H

20
B

ar
ri

er
h
ei

gh
ts

fo
r

cy
cl

or
ev

er
si

on

of
h
et

er
o
cy

cl
ic

ri
n
gs

20
0.

0,
−

0.
1

−
0.

2,
−

2.
4

−
0.

1,
−

0.
6

−
0.

1,
−

1.
0

C
T

20
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

ch
ar

ge
-

tr
an

sf
er

co
m

p
le

x
es

20
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2

C
Y

C
O

N
F

Is
om

er
is

at
io

n
en

er
gi

es
of

cy
st

ei
n
e

co
n
fo

rm
er

s

11
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1

D
B

H
24

D
iv

er
se

b
ar

ri
er

h
ei

gh
ts

24
−

0.
2,

−
0.

2
−

0.
2,

−
0.

4
−

0.
2,

−
0.

6
−

0.
1,

−
0.

4

D
IE

60
Is

om
er

is
at

io
n

en
er

gi
es

of
re

ac
-

ti
on

s
in

vo
lv

in
g

d
ou

b
le

-b
on

d
m

i-

gr
at

io
n

in
co

n
ju

ga
te

d
d
ie

n
es

60
0.

0,
0.

6
0.

0,
0.

5
0.

0,
0.

5
0.

0,
0.

4

D
S
14

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

co
m

p
le

x
es

co
n
ta

in
in

g
d
iv

al
en

t
su

lf
u
r

14
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1

E
A

13
A

d
ia

b
at

ic
el

ec
tr

on
affi

n
it

ie
s

13
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

0
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1

E
IE

22
Is

om
er

is
at

io
n

en
er

gi
es

of
en

ec
ar

-

b
on

y
ls

22
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

1

F
m

H
2O

10
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

is
om

er
s

of
F

–

(H
2
O

) 1
0

10
0.

0,
0.

0
0.

0,
−

0.
2

−
0.

1,
−

1.
0

0.
0,

0.
1

G
21

E
A

A
d
ia

b
at

ic
el

ec
tr

on
affi

n
it

ie
s

of

at
om

s
an

d
sm

al
l

m
ol

ec
u
le

s

25
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1

4



G
21

IP
A

d
ia

b
at

ic
io

n
is

at
io

n
p

ot
en

ti
al

s
of

at
om

s
an

d
sm

al
l

m
ol

ec
u
le

s

36
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

0
0.

0,
0.

0
−

0.
1,

−
0.

1

H
2O

16
R

el
5

Is
om

er
is

at
io

n
en

er
gi

es
of

(H
2
O

) 1
6

(b
oa

t
an

d
fu

se
d

cu
b

e
st

ru
ct

u
re

s)

5
0.

0,
0.

0
0.

0,
0.

0
0.

0,
0.

0
0.

0,
0.

0

H
2O

20
B

in
d
10

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

is
om

er
s

of

(H
2
O

) 2
0

(l
ow

-e
n
er

gy
st

ru
ct

u
re

s)

10
0.

0,
−

0.
2

−
0.

1,
−

1.
3

−
0.

5,
−

3.
9

0.
0,

0.
1

H
2O

20
B

in
d
4

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

is
om

er
s

of

(H
2
O

) 2
0

(d
o
d
,

fc
,

fs
,

an
d

es
)

4
0.

0,
0.

0
0.

0,
−

0.
1

−
0.

2,
−

0.
6

0.
0,

0.
0

H
2O

20
R

el
10

Is
om

er
is

at
io

n
en

er
gi

es
of

(H
2
O

) 2
0

(l
ow

-e
n
er

gy
st

ru
ct

u
re

s)

10
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1

H
2O

20
R

el
4

Is
om

er
is

at
io

n
en

er
gi

es
of

(H
2
O

) 2
0

(d
o
d
,

fc
,

fs
,

an
d

es
)

4
0.

0,
0.

0
0.

0,
0.

0
0.

0,
0.

0
0.

0,
0.

0

H
2O

6B
in

d
8

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

is
om

er
s

of

(H
2
O

) 6

8
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

0
0.

0,
0.

0
0.

0,
0.

1

H
A

T
70

7M
R

H
ea

v
y
-a

to
m

tr
an

sf
er

en
er

gi
es

(m
u
lt

i-
re

fe
re

n
ce

ca
se

s)

20
2

−
0.

1,
−

1.
4

−
0.

2,
−

3.
8

−
0.

1,
−

3.
1

−
0.

1,
−

0.
3

H
A

T
70

7n
on

M
R

H
ea

v
y
-a

to
m

tr
an

sf
er

en
er

gi
es

(s
in

gl
e-

re
fe

re
n
ce

ca
se

s)

50
5

−
0.

1,
−

0.
8

−
0.

1,
−

2.
1

−
0.

1,
−

2.
6

−
0.

1,
−

3.
0

H
B

15
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

h
y
d
ro

ge
n
-

b
on

d
ed

d
im

er
s

fe
at

u
ri

n
g

io
n
ic

gr
ou

p
s

co
m

m
on

in
b
io

m
ol

ec
u
le

s

15
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1

H
B

49
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

sm
al

l-
an

d

m
ed

iu
m

-s
iz

ed
h
y
d
ro

ge
n
-b

on
d
ed

sy
st

em
s

49
0.

0,
0.

5
0.

0,
0.

5
0.

0,
0.

5
0.

0,
0.

5

H
N

B
rB

D
E

18
H

om
ol

y
ti

c
N

–B
r

b
on

d
d
is

so
ci

a-

ti
on

en
er

gi
es

18
0.

0,
0.

2
0.

0,
−

0.
2

0.
0,

0.
1

0.
0,

−
0.

1

5



H
S
G

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

sm
al

l
li
ga

n
d
s

in
te

ra
ct

in
g

w
it

h
p
ro

te
in

re
ce

p
to

rs

21
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2

H
T

B
H

38
H

y
d
ro

ge
n

tr
an

sf
er

b
ar

ri
er

h
ei

gh
ts

38
−

0.
1,

−
0.

4
−

0.
1,

−
0.

9
−

0.
1,

−
0.

7
−

0.
1,

−
0.

4

H
W

30
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

h
y
d
ro

ca
rb

on
-

w
at

er
d
im

er
s

30
0.

0,
0.

3
0.

0,
0.

3
0.

0,
0.

3
0.

0,
0.

3

H
W

6C
l

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

C
l–

(H
2
O

) n
(n

=
1

–
6

6
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

0
0.

0,
0.

1

H
W

6F
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

F
–(

H
2
O

) n
(n

=
1

–
6)

6
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

0
0.

0,
0.

0
0.

0,
0.

1

Io
n
ic

43
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

an
io

n
-n

eu
tr

al
,

ca
ti

on
-n

eu
tr

al
,

an
d

an
io

n
-c

at
io

n

d
im

er
s

43
0.

0,
0.

4
0.

0,
0.

4
0.

0,
0.

4
0.

0,
0.

4

IP
13

A
d
ia

b
at

ic
io

n
is

at
io

n
p

ot
en

ti
al

s
13

0.
0,

0.
1

0.
0,

0.
0

0.
0,

0.
0

0.
0,

−
0.

1

IS
O

M
E

R
IZ

A
T

IO
N

20
Is

om
er

is
at

io
n

en
er

gi
es

20
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

0

M
el

at
on

in
52

Is
om

er
is

at
io

n
en

er
gi

es
of

m
el

a-

to
n
in

52
0.

0,
0.

5
0.

0,
0.

5
0.

0,
0.

4
0.

0,
0.

5

N
B

C
10

P
E

C
s

fo
r

m
et

h
an

e
d
im

er
an

d

d
im

er
s

of
sm

al
l

ar
om

at
ic

sy
st

em
s

18
4

0.
0,

1.
6

0.
0,

1.
9

0.
0,

0.
9

0.
0,

1.
9

N
B

P
R

C
R

ea
ct

io
n
s

in
vo

lv
in

g
N

H
3/

B
H

3

an
d

P
H

3/
B

H
3

12
0.

0,
0.

1
−

0.
1,

0.
0

0.
0,

0.
1

0.
0,

0.
1

N
C

15
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

ve
ry

sm
al

l

n
on

-c
ov

al
en

t
co

m
p
le

x
es

15
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2

N
H

T
B

H
38

N
on

-h
y
d
ro

ge
n

tr
an

sf
er

b
ar

ri
er

h
ei

gh
ts

38
−

0.
2,

−
0.

4
−

0.
2,

−
0.

7
−

0.
2,

−
1.

2
−

0.
2,

−
0.

7

P
en

ta
n
e1

4
Is

om
er

is
at

io
n

en
er

gi
es

of
st

at
io

n
-

ar
y

p
oi

n
ts

on
th

e
n
-p

en
ta

n
e

to
r-

si
on

al
su

rf
ac

e

14
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1

6



P
la

to
n
ic

H
D

6
H

om
o
d
es

m
ot

ic
re

ac
ti

on
s

in
vo

lv
-

in
g

p
la

to
n
ic

h
y
d
ro

ca
rb

on
ca

ge
s,

C
n
H

n
(n

=
4,

6,
8,

10
,

12
,

20
)

6
−

0.
1,

−
0.

5
−

0.
2,

−
0.

3
−

0.
7,

−
3.

2
−

0.
1,

−
0.

1

P
la

to
n
ic

ID
6

Is
o
d
es

m
ic

re
ac

ti
on

s
in

vo
lv

in
g

p
la

-

to
n
ic

h
y
d
ro

ca
rb

on
ca

ge
s,

C
n
H

n
(n

=
4,

6,
8,

10
,

12
,

20
)

6
−

0.
1,

−
0.

1
−

0.
5,

−
0.

7
−

0.
2,

−
0.

4
−

0.
1,

−
0.

1

P
la

to
n
ic

IG
6

Is
og

y
ri

c
re

ac
ti

on
s

in
vo

lv
in

g
p
la

-

to
n
ic

h
y
d
ro

ca
rb

on
ca

ge
s,

C
n
H

n
(n

=
4,

6,
8,

10
,

12
,

20
)

6
−

0.
3,

−
0.

3
−

0.
2,

−
0.

4
−

0.
4,

−
0.

5
−

1.
7,

−
2.

6

P
la

to
n
ic

T
A

E
6

T
ot

al
at

om
is

at
io

n
en

er
gi

es
of

p
la

-

to
n
ic

h
y
d
ro

ca
rb

on
ca

ge
s,

C
n
H

n
(n

=
4,

6,
8,

10
,

12
,

20
)

6
−

2.
0,

−
4.

9
−

3.
9,

−
6.

1
−

0.
8,

−
0.

9
0.

0,
−

0.
1

P
X

13
B

ar
ri

er
h
ei

gh
ts

fo
r

p
ro

to
n

ex
-

ch
an

ge
in

w
at

er
,

am
m

on
ia

,
an

d

h
y
d
ro

ge
n

fl
u
or

id
e

cl
u
st

er
s

13
−

0.
1,

−
0.

3
0.

0,
−

0.
1

−
0.

1,
−

0.
2

0.
0,

0.
1

R
G

10
P

E
C

s
fo

r
th

e
10

ra
re

-g
as

d
im

er
s

in
vo

lv
in

g
h
el

iu
m

th
ro

u
gh

k
ry

p
to

n

56
9

0.
0,

6.
2

0.
0,

6.
2

0.
0,

6.
2

0.
0,

6.
2

S
22

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

h
y
d
ro

ge
n
-

b
on

d
ed

an
d

d
is

p
er

si
on

-b
ou

n
d

n
on

-c
ov

al
en

t
co

m
p
le

x
es

22
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2
−

0.
1,

0.
0

0.
0,

0.
2

S
66

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

n
on

-c
ov

al
en

t

in
te

ra
ct

io
n
s

fo
u
n
d

in
or

ga
n
ic

m
ol

ec
u
le

s
an

d
b
io

m
ol

ec
u
le

s

66
0.

0,
0.

6
0.

0,
0.

7
0.

0,
0.

3
0.

0,
0.

7

S
66

x
8

P
E

C
s

fo
r

th
e

66
co

m
p
le

x
es

fr
om

S
66

52
8

0.
0,

5.
2

0.
0,

5.
7

0.
0,

3.
8

0.
0,

5.
7

S
h
ie

ld
s3

8
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

(H
2
O

) n
(n

=

2
–

10
)

38
0.

0,
0.

4
0.

0,
0.

3
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

4

7



S
N

13
N

u
cl

eo
p
h
il
ic

su
b
st

it
u
ti

on
en

er
gi

es
13

0.
0,

0.
0

0.
0,

0.
0

0.
0,

0.
0

0.
0,

0.
1

S
ty

re
n
e4

5
Is

om
er

is
at

io
n

en
er

gi
es

of
C

8
H

8
45

0.
0,

0.
3

−
0.

1,
−

0.
7

−
0.

1,
0.

1
−

0.
1,

−
0.

4

S
W

49
B

in
d
34

5
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

is
om

er
s

of

S
O

4
2
−

(H
2
O

) n
(n

=
3

–
5)

31
0.

0,
0.

3
0.

0,
0.

3
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

3

S
W

49
B

in
d
6

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

is
om

er
s

of

S
O

4
2
−

(H
2
O

) 6

18
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2
0.

0,
−

0.
1

0.
0,

0.
2

S
W

49
R

el
34

5
Is

om
er

is
at

io
n

en
er

gi
es

of

S
O

4
2
−

(H
2
O

) n
(n

=
3

–
5)

31
0.

0,
0.

3
0.

0,
0.

3
0.

0,
0.

3
0.

0,
0.

3

S
W

49
R

el
6

Is
om

er
is

at
io

n
en

er
gi

es
of

S
O

4
2
−

(H
2
O

) 6

18
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2

T
A

13
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

d
im

er
s

in
vo

lv
-

in
g

ra
d
ic

al
s

13
0.

0,
0.

0
−

0.
1,

−
0.

1
−

0.
1,

0.
0

−
0.

1,
−

0.
1

T
A

E
14

0M
R

T
ot

al
at

om
is

at
io

n
en

er
gi

es

(m
u
lt

i-
re

fe
re

n
ce

ca
se

s)

16
−

0.
6,

−
2.

7
−

0.
3,

−
1.

0
−

0.
2,

−
0.

7
−

0.
1,

−
0.

4

T
A

E
14

0n
on

M
R

T
ot

al
at

om
is

at
io

n
en

er
gi

es

(s
in

gl
e-

re
fe

re
n
ce

ca
se

s)

12
4

−
0.

3,
−

5.
9

−
0.

2,
−

0.
1

−
0.

1,
−

0.
3

−
0.

7,
−

0.
7

W
A

T
E

R
27

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

n
eu

tr
al

an
d

ch
ar

ge
d

w
at

er
cl

u
st

er
s

23
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

2

W
C

P
T

27
B

ar
ri

er
h
ei

gh
ts

of
w

at
er

-c
at

al
y
se

d

p
ro

to
n
-t

ra
n
sf

er
re

ac
ti

on
s

27
−

0.
1,

−
0.

3
−

0.
1,

−
0.

2
0.

0,
−

0.
1

0.
0,

0.
1

W
C

P
T

6
T

au
to

m
er

is
at

io
n

en
er

gi
es

fo
r

w
at

er
-c

at
al

y
se

d
p
ro

to
n
-t

ra
n
sf

er

re
ac

ti
on

s

6
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1

X
40

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

n
on

-c
ov

al
en

t

in
te

ra
ct

io
n
s

in
vo

lv
in

g
h
al

o-

ge
n
at

ed
m

ol
ec

u
le

s

31
0.

0,
0.

3
0.

0,
0.

3
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

3

8



X
B

18
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

sm
al

lh
al

og
en

-

b
on

d
ed

d
im

er
s

8
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1

X
B

51
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

la
rg

e
h
al

og
en

-

b
on

d
ed

d
im

er
s

20
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2

Y
M

P
J
51

9
Is

om
er

is
at

io
n

en
er

gi
es

of
th

e
p
ro

-

te
in

og
en

ic
am

in
o

ac
id

s

51
9

0.
0,

5.
6

0.
0,

5.
5

0.
0,

5.
4

0.
0,

5.
6

9



T
ab

le
2:

O
ve

rv
ie

w
of

th
e

in
d

iv
id

u
al

su
b

se
ts

p
re

se
n
t

in
th

e

d
a
ta

se
t

co
m

p
il

ed
b
y

M
ar

d
ir

os
si

an
an

d
H

ea
d

-G
o
rd

o
n

.1
“U

n
-

ce
rt

ai
n
ty

L
ab

el
s”

(U
L

,
se

e
m

ai
n

te
x
t

fo
r

th
ei

r
d

efi
n

it
io

n
)

ar
e

gi
ve

n
fo

r
se

le
ct

ed
ge

n
er

al
iz

ed
gr

ad
ie

n
t

ap
p

ro
x
im

a
ti

on
(G

G
A

)

an
d

m
et

a-
G

G
A

d
en

si
ty

fu
n

ct
io

n
al

s.
T

h
e

d
es

cr
ip

ti
on

s
of

th
e

su
b

se
ts

h
av

e
b

ee
n

ad
ap

te
d

fr
om

R
ef

.
1.

S
u
b
se

t
D

es
cr

ip
ti

on
#

U
L

(P
B

E
0)

U
L

(ω
B

97
M

-V
)

3B
-6

9-
D

IM
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

al
l

re
le

va
n
t

p
ai

rs
of

m
on

om
er

s
fr

om
3B

-6
9-

T
R

IM

20
7

0.
0,

1.
8

0.
0,

2.
1

3B
-6

9-
T

R
IM

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

tr
im

er
s

(t
h
re

e

d
iff

er
en

t
or

ie
n
ta

ti
on

s
of

23
d
is

-

ti
n
ct

m
ol

ec
u
la

r
cr

y
st

al
s)

69
0.

0,
0.

0
0.

0,
0.

7

A
21

x
12

P
ot

en
ti

al
en

er
gy

cu
rv

es
(P

E
C

S
)

fo
r

th
e

21
eq

u
il
ib

ri
u
m

co
m

p
le

x
es

fr
om

A
24

25
2

0.
0,

2.
6

0.
0,

2.
6

A
24

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

sm
al

l
n
on

-

co
va

le
n
t

co
m

p
le

x
es

24
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2

A
C

O
N

F
Is

om
er

is
at

io
n

en
er

gi
es

of
al

ka
n
e

co
n
fo

rm
er

s

15
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

2

A
E

18
A

b
so

lu
te

at
om

ic
en

er
gi

es
of

h
y
-

d
ro

ge
n

th
ro

u
gh

ar
go

n

18
−

4.
7,

−
25

.9
−

0.
4,

−
2.

3

A
lk

A
to

m
19

n
=

1
–

8
al

ka
n
e

at
om

is
at

io
n

en
-

er
gi

es

19
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

1

10



A
lk

B
in

d
12

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

sa
tu

ra
te

d
an

d

u
n
sa

tu
ra

te
d

h
y
d
ro

ca
rb

on
d
im

er
s

12
0.

0,
0.

0
0.

0,
0.

1

A
lk

Is
o
d
14

n
=

3
–

8
al

ka
n
e

is
o
d
es

m
ic

re
ac

-

ti
on

en
er

gi
es

14
0.

0,
0.

0
0.

0,
0.

1

A
lk

Is
om

er
11

Is
om

er
is

at
io

n
en

er
gi

es
of

n
=

4
–

8

al
ka

n
es

11
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1

B
au

za
30

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

h
al

og
en

-,

ch
al

co
ge

n
-,

an
d

p
n
ic

og
en

-b
on

d
ed

d
im

er
s

30
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

3

B
D

E
99

M
R

B
on

d
d
is

so
ci

at
io

n
en

er
gi

es

(m
u
lt

i-
re

fe
re

n
ce

ca
se

s)

16
0.

0,
0.

0
−

0.
3,

−
1.

0

B
D

E
99

n
on

M
R

B
on

d
d
is

so
ci

at
io

n
en

er
gi

es

(s
in

gl
e-

re
fe

re
n
ce

ca
se

s)

83
−

0.
1,

0.
1

−
0.

5,
−

1.
2

B
H

76
R

C
R

ea
ct

io
n

en
er

gi
es

fr
om

H
T

B
H

38

an
d

N
H

T
B

H
38

30
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

1

B
H

P
E

R
I2

6
B

ar
ri

er
h
ei

gh
ts

of
p

er
ic

y
cl

ic
re

ac
-

ti
on

s

26
0.

0,
0.

2
−

0.
1,

0.
0

B
S
R

36
H

y
d
ro

ca
rb

on
b

on
d

se
p
ar

at
io

n
re

-

ac
ti

on
en

er
gi

es

36
−

0.
2,

−
1.

2
0.

0,
0.

2

B
u
ta

n
ed

io
l6

5
Is

om
er

is
at

io
n

en
er

gi
es

of
b
u
ta

n
e-

1,
4-

d
io

l

65
0.

0,
0.

7
0.

0,
0.

7

B
zD

C
21

5
P

E
C

s
fo

r
b

en
ze

n
e

in
te

ra
ct

in
g

w
it

h
tw

o
ra

re
-g

as
at

om
s

an
d

ei
gh

t

fi
rs

t-
an

d
se

co
n
d
-r

ow
h
y
d
ri

d
es

21
5

0.
0,

2.
1

0.
0,

2.
2

C
20

C
24

Is
om

er
is

at
io

n
en

er
gi

es
of

th
e

gr
ou

n
d

st
at

e
st

ru
ct

u
re

s
of

C
2
0

an
d

C
2
4

8
−

0.
5,

−
0.

8
−

0.
7,

−
1.

5

11



C
E

20
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

w
at

er
,

am
m

o-

n
ia

,
an

d
h
y
d
ro

ge
n

fl
u
or

id
e

cl
u
s-

te
rs

20
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2

C
O

2N
it

ro
ge

n
16

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

C
O

2
to

m
ol

ec
-

u
la

r
m

o
d
el

s
of

p
y
ri

d
in

ic
N

-d
op

ed

gr
ap

h
en

e

16
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

2

C
R

20
C

y
cl

or
ev

er
si

on
re

ac
ti

on
en

er
gi

es
20

0.
0,

0.
2

0.
0,

0.
2

C
R

B
H

20
B

ar
ri

er
h
ei

gh
ts

fo
r

cy
cl

or
ev

er
si

on

of
h
et

er
o
cy

cl
ic

ri
n
gs

20
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

1

C
T

20
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

ch
ar

ge
-

tr
an

sf
er

co
m

p
le

x
es

20
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2

C
Y

C
O

N
F

Is
om

er
is

at
io

n
en

er
gi

es
of

cy
st

ei
n
e

co
n
fo

rm
er

s

11
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1

D
B

H
24

D
iv

er
se

b
ar

ri
er

h
ei

gh
ts

24
−

0.
1,

0.
0

0.
0,

0.
0

D
IE

60
Is

om
er

is
at

io
n

en
er

gi
es

of
re

ac
-

ti
on

s
in

vo
lv

in
g

d
ou

b
le

-b
on

d
m

i-

gr
at

io
n

in
co

n
ju

ga
te

d
d
ie

n
es

60
0.

0,
0.

5
0.

0,
0.

5

D
S
14

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

co
m

p
le

x
es

co
n
ta

in
in

g
d
iv

al
en

t
su

lf
u
r

14
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1

E
A

13
A

d
ia

b
at

ic
el

ec
tr

on
affi

n
it

ie
s

13
0.

0,
0.

1
−

0.
1,

−
0.

1

E
IE

22
Is

om
er

is
at

io
n

en
er

gi
es

of
en

ec
ar

-

b
on

y
ls

22
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2

F
m

H
2O

10
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

is
om

er
s

of
F

–

(H
2
O

) 1
0

10
0.

0,
0.

0
0.

0,
0.

1

G
21

E
A

A
d
ia

b
at

ic
el

ec
tr

on
affi

n
it

ie
s

of

at
om

s
an

d
sm

al
l

m
ol

ec
u
le

s

25
0.

0,
0.

1
−

0.
2,

−
0.

5

12



G
21

IP
A

d
ia

b
at

ic
io

n
is

at
io

n
p

ot
en

ti
al

s
of

at
om

s
an

d
sm

al
l

m
ol

ec
u
le

s

36
0.

0,
0.

0
−

0.
3,

−
1.

6

H
2O

16
R

el
5

Is
om

er
is

at
io

n
en

er
gi

es
of

(H
2
O

) 1
6

(b
oa

t
an

d
fu

se
d

cu
b

e
st

ru
ct

u
re

s)

5
0.

0,
0.

0
0.

0,
0.

1

H
2O

20
B

in
d
10

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

is
om

er
s

of

(H
2
O

) 2
0

(l
ow

-e
n
er

gy
st

ru
ct

u
re

s)

10
−

0.
1,

−
0.

4
0.

0,
0.

1

H
2O

20
B

in
d
4

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

is
om

er
s

of

(H
2
O

) 2
0

(d
o
d
,

fc
,

fs
,

an
d

es
)

4
0.

0,
−

0.
1

0.
0,

0.
0

H
2O

20
R

el
10

Is
om

er
is

at
io

n
en

er
gi

es
of

(H
2
O

) 2
0

(l
ow

-e
n
er

gy
st

ru
ct

u
re

s)

10
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1

H
2O

20
R

el
4

Is
om

er
is

at
io

n
en

er
gi

es
of

(H
2
O

) 2
0

(d
o
d
,

fc
,

fs
,

an
d

es
)

4
0.

0,
0.

0
0.

0,
0.

0

H
2O

6B
in

d
8

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

is
om

er
s

of

(H
2
O

) 6

8
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1

H
A

T
70

7M
R

H
ea

v
y
-a

to
m

tr
an

sf
er

en
er

gi
es

(m
u
lt

i-
re

fe
re

n
ce

ca
se

s)

20
2

−
0.

1,
0.

2
−

0.
4,

−
13

.2

H
A

T
70

7n
on

M
R

H
ea

v
y
-a

to
m

tr
an

sf
er

en
er

gi
es

(s
in

gl
e-

re
fe

re
n
ce

ca
se

s)

50
5

−
0.

1,
−

1.
4

−
0.

4,
−

10
.3

H
B

15
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

h
y
d
ro

ge
n
-

b
on

d
ed

d
im

er
s

fe
at

u
ri

n
g

io
n
ic

gr
ou

p
s

co
m

m
on

in
b
io

m
ol

ec
u
le

s

15
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1

H
B

49
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

sm
al

l-
an

d

m
ed

iu
m

-s
iz

ed
h
y
d
ro

ge
n
-b

on
d
ed

sy
st

em
s

49
0.

0,
0.

5
0.

0,
0.

5

H
N

B
rB

D
E

18
H

om
ol

y
ti

c
N

–B
r

b
on

d
d
is

so
ci

a-

ti
on

en
er

gi
es

18
0.

0,
0.

1
−

0.
1,

−
0.

3

13



H
S
G

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

sm
al

l
li
ga

n
d
s

in
te

ra
ct

in
g

w
it

h
p
ro

te
in

re
ce

p
to

rs

21
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2

H
T

B
H

38
H

y
d
ro

ge
n

tr
an

sf
er

b
ar

ri
er

h
ei

gh
ts

38
0.

0,
0.

0
−

0.
1,

−
0.

1

H
W

30
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

h
y
d
ro

ca
rb

on
-

w
at

er
d
im

er
s

30
0.

0,
0.

3
0.

0,
0.

3

H
W

6C
l

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

C
l–

(H
2
O

) n
(n

=
1

–
6

6
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1

H
W

6F
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

F
–(

H
2
O

) n
(n

=
1

–
6)

6
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1

Io
n
ic

43
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

an
io

n
-n

eu
tr

al
,

ca
ti

on
-n

eu
tr

al
,

an
d

an
io

n
-c

at
io

n

d
im

er
s

43
0.

0,
0.

4
0.

0,
0.

4

IP
13

A
d
ia

b
at

ic
io

n
is

at
io

n
p

ot
en

ti
al

s
13

0.
0,

0.
0

−
0.

1,
−

0.
4

IS
O

M
E

R
IZ

A
T

IO
N

20
Is

om
er

is
at

io
n

en
er

gi
es

20
0.

0,
0.

1
−

0.
1,

−
0.

1

M
el

at
on

in
52

Is
om

er
is

at
io

n
en

er
gi

es
of

m
el

a-

to
n
in

52
0.

0,
0.

4
0.

0,
0.

5

N
B

C
10

P
E

C
s

fo
r

m
et

h
an

e
d
im

er
an

d

d
im

er
s

of
sm

al
l

ar
om

at
ic

sy
st

em
s

18
4

0.
0,

1.
1

0.
0,

1.
9

N
B

P
R

C
R

ea
ct

io
n
s

in
vo

lv
in

g
N

H
3/

B
H

3

an
d

P
H

3/
B

H
3

12
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1

N
C

15
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

ve
ry

sm
al

l

n
on

-c
ov

al
en

t
co

m
p
le

x
es

15
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2

N
H

T
B

H
38

N
on

-h
y
d
ro

ge
n

tr
an

sf
er

b
ar

ri
er

h
ei

gh
ts

38
−

0.
1,

0.
0

−
0.

1,
−

0.
2

P
en

ta
n
e1

4
Is

om
er

is
at

io
n

en
er

gi
es

of
st

at
io

n
-

ar
y

p
oi

n
ts

on
th

e
n
-p

en
ta

n
e

to
r-

si
on

al
su

rf
ac

e

14
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1

14



P
la

to
n
ic

H
D

6
H

om
o
d
es

m
ot

ic
re

ac
ti

on
s

in
vo

lv
-

in
g

p
la

to
n
ic

h
y
d
ro

ca
rb

on
ca

ge
s,

C
n
H

n
(n

=
4,

6,
8,

10
,

12
,

20
)

6
−

0.
1,

−
0.

6
−

0.
1,

−
0.

4

P
la

to
n
ic

ID
6

Is
o
d
es

m
ic

re
ac

ti
on

s
in

vo
lv

in
g

p
la

-

to
n
ic

h
y
d
ro

ca
rb

on
ca

ge
s,

C
n
H

n
(n

=
4,

6,
8,

10
,

12
,

20
)

6
−

0.
4,

−
0.

4
0.

0,
0.

0

P
la

to
n
ic

IG
6

Is
og

y
ri

c
re

ac
ti

on
s

in
vo

lv
in

g
p
la

-

to
n
ic

h
y
d
ro

ca
rb

on
ca

ge
s,

C
n
H

n
(n

=
4,

6,
8,

10
,

12
,

20
)

6
−

1.
3,

−
1.

9
−

0.
7,

−
1.

0

P
la

to
n
ic

T
A

E
6

T
ot

al
at

om
is

at
io

n
en

er
gi

es
of

p
la

-

to
n
ic

h
y
d
ro

ca
rb

on
ca

ge
s,

C
n
H

n
(n

=
4,

6,
8,

10
,

12
,

20
)

6
−

1.
1,

−
2.

8
−

0.
1,

−
0.

3

P
X

13
B

ar
ri

er
h
ei

gh
ts

fo
r

p
ro

to
n

ex
-

ch
an

ge
in

w
at

er
,

am
m

on
ia

,
an

d

h
y
d
ro

ge
n

fl
u
or

id
e

cl
u
st

er
s

13
0.

0,
−

0.
2

−
0.

1,
−

0.
2

R
G

10
P

E
C

s
fo

r
th

e
10

ra
re

-g
as

d
im

er
s

in
vo

lv
in

g
h
el

iu
m

th
ro

u
gh

k
ry

p
to

n

56
9

0.
0,

6.
2

0.
0,

6.
2

S
22

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

h
y
d
ro

ge
n
-

b
on

d
ed

an
d

d
is

p
er

si
on

-b
ou

n
d

n
on

-c
ov

al
en

t
co

m
p
le

x
es

22
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

2

S
66

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

n
on

-c
ov

al
en

t

in
te

ra
ct

io
n
s

fo
u
n
d

in
or

ga
n
ic

m
ol

ec
u
le

s
an

d
b
io

m
ol

ec
u
le

s

66
0.

0,
0.

5
0.

0,
0.

7

S
66

x
8

P
E

C
s

fo
r

th
e

66
co

m
p
le

x
es

fr
om

S
66

52
8

0.
0,

4.
4

0.
0,

5.
7

S
h
ie

ld
s3

8
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

(H
2
O

) n
(n

=

2
–

10
)b

38
0.

0,
0.

4
0.

0,
0.

3

15



S
N

13
N

u
cl

eo
p
h
il
ic

su
b
st

it
u
ti

on
en

er
gi

es
13

0.
0,

0.
1

0.
0,

0.
1

S
ty

re
n
e4

5
Is

om
er

is
at

io
n

en
er

gi
es

of
C

8
H

8
45

0.
0,

0.
2

−
0.

1,
−

0.
2

S
W

49
B

in
d
34

5
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

is
om

er
s

of

S
O

4
2
−

(H
2
O

) n
(n

=
3

–
5)

31
0.

0,
0.

3
0.

0,
0.

3

S
W

49
B

in
d
6

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

is
om

er
s

of

S
O

4
2
−

(H
2
O

) 6

18
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

2

S
W

49
R

el
34

5
Is

om
er

is
at

io
n

en
er

gi
es

of

S
O

4
2
−

(H
2
O

) n
(n

=
3

–
5)

31
0.

0,
0.

3
0.

0,
0.

3

S
W

49
R

el
6

Is
om

er
is

at
io

n
en

er
gi

es
of

S
O

4
2
−

(H
2
O

) 6

18
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2

T
A

13
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

d
im

er
s

in
vo

lv
-

in
g

ra
d
ic

al
s

13
0.

0,
0.

1
−

0.
2,

−
0.

3

T
A

E
14

0M
R

T
ot

al
at

om
is

at
io

n
en

er
gi

es

(m
u
lt

i-
re

fe
re

n
ce

ca
se

s)

16
0.

0,
0.

1
−

1.
1,

−
1.

6

T
A

E
14

0n
on

M
R

T
ot

al
at

om
is

at
io

n
en

er
gi

es

(s
in

gl
e-

re
fe

re
n
ce

ca
se

s)

12
4

−
0.

2,
0.

0
−

0.
3,

−
1.

2

W
A

T
E

R
27

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

n
eu

tr
al

an
d

ch
ar

ge
d

w
at

er
cl

u
st

er
s

23
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2

W
C

P
T

27
B

ar
ri

er
h
ei

gh
ts

of
w

at
er

-c
at

al
y
se

d

p
ro

to
n
-t

ra
n
sf

er
re

ac
ti

on
s

27
0.

0,
−

0.
1

−
0.

1,
−

0.
1

W
C

P
T

6
T

au
to

m
er

is
at

io
n

en
er

gi
es

fo
r

w
at

er
-c

at
al

y
se

d
p
ro

to
n
-t

ra
n
sf

er

re
ac

ti
on

s

6
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1

X
40

B
in

d
in

g
en

er
gi

es
of

n
on

-c
ov

al
en

t

in
te

ra
ct

io
n
s

in
vo

lv
in

g
h
al

o-

ge
n
at

ed
m

ol
ec

u
le

s

31
0.

0,
0.

3
0.

0,
0.

3

16



X
B

18
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

sm
al

lh
al

og
en

-

b
on

d
ed

d
im

er
s

8
0.

0,
0.

1
0.

0,
0.

1

X
B

51
B

in
d
in

g
en

er
gi

es
of

la
rg

e
h
al

og
en

-

b
on

d
ed

d
im

er
s

20
0.

0,
0.

2
0.

0,
0.

2

Y
M

P
J
51

9
Is

om
er

is
at

io
n

en
er

gi
es

of
th

e
p
ro

-

te
in

og
en

ic
am

in
o

ac
id

s

51
9

0.
0,

5.
4

0.
0,

5.
4

17



References

[1] Mardirossian, N.; Head-Gordon, M. Thirty years of density functional theory in

computational chemistry: an overview and extensive assessment of 200 density

functionals. Mol. Phys. 2017, 115, 2315–2372.

18


