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Supplementary data
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Table S1 – Atomic coefficients of the LSOMO and the HSOMO of triplet state of suitable molecule

Compound
Structure
Orbital
Atom
s
px
py
pz
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24
1
0.05
0.05
-0.06
0.04




2
-0.01
0.00
0.03
-0.03




3
0.00
0.01
-0.02
-0.06




4
0.00
-0.05
-0.01
0.11




5
0.00
0.07
0.07
0.01




6
-0.01
0.00
0.01
0.01




7
0.00
0.00
-0.01
0.02




8
0.00
0.00
-0.01
0.01




9
0.00
0.98
0.04
0.00




10
0.00







11
0.01






25
1
0.06
0.07
-0.02
0.00




2
-0.05
-0.01
0.04
0.00




3
-0.06
-0.07
0.06
0.00




4
-0.44
-0.17
0.34
0.00




5
0.10
-0.24
-0.17
0.00




6
0.02
0.00
-0.3
0.00




7
0.00
0.00
0.03
0.00




8
0.00
0.00
0.01
0.00




9
0.06
-0.01
0.73
0.01




10
0.02







11
0.03
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1
-0.03
-0.01
0.07
0.42




2
0.02
-0.01
-0.03
0.09




3
0.01
0.08
-0.06
-0.35




4
0.05
-0.05
-0.11
0.33




5
-0.01
0.08
0.03
-0.08




6
0.00
0.00
0.00
-0.04




7
0.00
0.00
-0.01
0.08




8
0.00
0.01
0.01
0.08




9
0.00
-0.01
0.26
-0.46




10
0.00
-0.08
-0.11
-0.47




11
0.00






28
1
-0.08
0.14
0.10
0.26




2
-0.01
0.00
0.04
0.12




3
-0.12
-0.04
0.06
-0.31




4
0.23
-0.05
0.32
-0.37




5
0.07
-0.18
0.08
0.28




6
0.03
-0.01
-0.05
-0.08




7
0.00
0.00
0.04
0.08




8
0.00
0.00
0.03
0.08




9
0.04
-0.11
0.34
0.35




10
0.02
0.22
0.09
-0.13




11
0.02




5



[image: image3.wmf]1

1

1

0

9

8

7

6

5

4

3

2

1

S

I

H

I

N

O

O


27
1
-0.01
0.00
-0.01
0.06
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0.01
-0.01
0.02
0.34




3
-0.01
0.03
-0.04
0.44




4
0.01
-0.03
-0.02
-0.27




5
0.00
-0.04
0.01
-0.42




6
0.00
0.00
-0.01
0.06




7
0.00
-0.01
0.00
-0.11




8
0.00
-0.01
0.01
-0.11




9
0.00
0.04
0.04
0.33




10
0.00







11
0.00
0.03
-0.06
-0.54



28
1
-0.01
0.00
0.00
0.10




2
0.04
-0.03
0.03
0.45




3
0.03
0.01
0.03
-0.47




4
0.07
0.00
-0.05
-0.48




5
-0.02
0.07
0.02
0.41




6
-0.03
0.00
0.04
-0.17




7
0.00
0.00
-0.03
0.16




8
0.00
0.00
-0.02
0.16




9
-0.01
0.02
-0.08
0.15




10
-0.01







11
-0.01
-0.06
0.02
-0.18

Table S2 – Frontier orbitals of the T1 state of  2-bromo-5-nitrothiazole
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LSOMO





Atom
s
px
py
pz

1
0.09
-0.04
-0.05
0.13

2
-0.26
0.00
0.19
-0.59

3
-0.05
-0.03
0.04
0.40

4
0.05
-0.05
0.00
-0.30

5
0.07
-0.23
-0.07
0.26

6
0.02




7
0.03
-0.05
0.12
0.29

8
0.03
-0.01
-0.05
-0.08

9
0.00
0.00
0.04
0.08

10
0.00
0.00
0.02
0.08

HSOMO





Atom
s
px
py
pz

1
-0.09
0.07
0.05
0.11

2
0.04
-0.08
0.10
0.30

3
0.03
0.00
-0.04
-0.26

4
-0.03
0.08
-0.10
-0.60

5
0.02
-0.06
0.09
0.53

6
0.02




7
0.00
0.05
0.15
-0.23

8
0.01
0.00
-0.02
-0.07

9
0.00
0.00
0.01
0.15

10
0.00
0.01
0.02
0.14
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