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Interaction energies in the benzene/acetone complex as a function of the H···Ct distance (Ct = 
benzene centroid) calculated with the cc-PVDZ and cc-PVTZ basis sets. 
 
 

H···Ct /Å cc-PVDZ basis set cc-PVTZ basis set 
 EHF EMP2 Ecorr* EHF EMP2 Ecor*r 

2,2 50,48 13,22 37,26 49,32 -2,05 51,37 
2,4 24,66 -2,58 27,24 24,36 -13,56 37,92 
2,6 10,53 -9,38 19,91 10,56 -17,46 28,02 
2,8 3,15 -11,4 14,55 3,2 -17,54 20,74 
3 -0,48 -11,1 10,62 -0,52 -15,93 15,41 

3,2 -2,12 -9,97 7,85 -2,23 -13,73 11,5 
3,4 -2,73 -8,53 5,8 -2,86 -11,5 8,64 
3,6 -2,82 -7,13 4,31 -2,94 -9,47 6,53 
3,8 -2,67 -5,9 3,23 -2,76 -7,74 4,98 
4 -2,41 -4,87 2,46 -2,48 -6,30 3,82 

4,2 -2,12 -4,01 1,89 -2,18 -5,14 2,96 
4,4 -1,84 -3,31 1,47 -1,89 -4,2 2,31 

 
(*) Correlation Energy Ecorr = EHF - EMP2, 


