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Table 4a. Compounds with LogK Values for Polymers at 298 K (unless stated otherwise)

   Names
  SXPHA
  SXPHB
  SXPHC
   OV202
    SXCN
SXCN

343 K
      SXFA
      SPYR
     PVTD
        PIB
    PVPR
     PECH
        PEI
     PEM
       P4V
   P4V

 333 K
    ZDOL
ZDOL

333 K
     FPOL
  FPOL

 333 K
  FPOL

 393  K

hexane     
       1.52
       1.38
      -0.86
       1.73
       0.23
        .  
       1.74
       0.80
       1.83
       1.87
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       1.37
        .  
        .  
        .  
        .  

heptane   
       2.02
       1.92
      -0.48
       2.04
       0.84
        .  
       2.16
       1.13
       2.37
       2.46
        .  
        .  
       0.92
        .  
        .  
        .  
       1.77
        .  
        .  
        .  
        .  

octane   
        .  
        .  
        .  
       2.58
        .  
        .  
        .  
       1.72
       2.88
       2.99
        .  
       2.31
       1.13
       1.60
       2.06
        .  
       2.17
        .  
       1.75
       1.80
        .  

nonane      
       2.93
       2.90
        .  
       2.99
       1.63
        .  
       2.96
       2.31
       3.37
       3.58
       2.47
       2.72
        .  
       2.05
       2.45
        .  
       2.48
        .  
       2.19
       2.04
        .  

224trimethyl-pentane 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.31
        .  
        .  
        .  
       1.16
       1.27
        .  
        .  
        .  
       1.22
       1.30
        .  

decane
       3.39
       3.37
       0.86
       3.35
       2.08
      -1.10
       3.35
       2.83
       3.63
       4.12
       2.75
       3.17
       2.08
       2.46
       2.95
        .  
       2.85
       2.17
       2.66
       2.36
        .  

undecane    
       3.81
        .  
        .  
       3.83
       2.49
      -0.53
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.19
       3.55
       2.50
       2.86
       3.40
      -0.74
       3.23
       2.48
        .  
        .  
        .  

dodecane   
       4.05
        .  
        .  
        .  
       2.89
      -0.32
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.90
       3.30
       3.86
      -0.40
       3.39
       2.76
        .  
        .  
        .  

tridecane  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.37
        .  
       0.00
       3.95
       3.04
        .  
        .  
        .  

tetradecane 
       4.98
        .  
        .  
        .  
       3.68
       0.07
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.53
        .  
        .  
        .  
       4.28
       3.32
        .  
        .  
        .  

pentadecane
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       0.55
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.62
        .  
        .  
        .  

hexadecane 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.91
        .  
        .  
       0.00

heptadecane 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       4.19
        .  
        .  
        .  

octadecane 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       0.38

nonadecane 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       4.79
        .  
        .  
        .  

cyclohexane 
        .  
        .  
        .  
       1.96
       0.84
      -1.49
       2.04
        .  
       2.19
       2.16
        .  
        .  
        .  
       0.82
        .  
        .  
       1.57
        .  
        .  
        .  
        .  

methylcyclo-hexane 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       1.87
        .  
        .  
        .  
        .  

octene 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

cis-oct-2-ene 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.04
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

oct-2-yne   
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.79
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

dichloro-methane
       1.98
       1.93
        .  
       1.73
       1.57
        .  
       1.81
       2.04
       1.83
       1.46
        .  
       2.05
       1.62
       1.39
        .  
        .  
       1.21
        .  
       1.42
       1.27
        .  

trichloro-methane
       2.32
       2.24
        .  
       2.07
       1.86
        .  
       2.08
       2.63
       2.34
       1.88
       2.38
       2.39
       2.45
        .  
        .  
        .  
       1.57
        .  
       1.39
       1.53
        .  

phenol
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       1.57
        .  
        .  
        .  
       3.43
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
      -0.32

2-methyl-phenol   
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       1.59
        .  
        .  
        .  
       3.82
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
      -0.21

3-methyl-phenol   
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
      -0.05

4-methyl-phenol
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       0.07

3-ethylphenol  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       0.12

2-isopropyl-phenol
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       1.77
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
      -0.02

3-isopropyl-phenol
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       0.24

4-butylphenol
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       0.53

4-fluorophenol   
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       1.71
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       0.13

3-chloro-phenol   
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       0.18

4-chloro-phenol  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

3-cyanophenol 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       1.30

2-nitropheno l
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

3-nitropheno l
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       1.38

4-nitropheno l
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       1.67

phenyl-methanol
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

2-methylfuran  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
      -1.36
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

4-methyl-pyridine 
        .  
        .  
        .  
       3.69
        .  
       0.37
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.71
        .  
       3.02
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

2,4,6-trimethyl-pyridi ne
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       0.28
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

pyridine   
        .  
        .  
        .  
       3.22
        .  
       0.02
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.22
       3.47
       2.53
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

4-ethyl-pyridine
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       0.65
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

pyrrole
       3.30
        .  
        .  
        .  
       3.65
       0.38
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

N-methyl-pyrrole 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
      -0.33
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

1,1-dichloro-ethane
       2.09
        .  
        .  
       2.04
       1.43
        .  
       2.07
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.12
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

1,2-dichloro-ethane
       2.60
        .  
        .  
       2.43
       2.21
        .  
       2.45
       2.63
       2.36
       2.07
        .  
       2.74
        .  
       2.06
       3.03
        .  
        .  
        .  
       1.94
       1.82
        .  

1,1,2,2-tetra-chloroethane
       3.87
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.88
        .  
        .  
       4.06
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.73
        .  
        .  
        .  
        .  

tetrachloro-meth ane
       2.30
       2.19
        .  
       2.04
       1.29
        .  
       2.17
       1.57
       2.28
       2.10
        .  
       2.12
       1.37
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       1.26
       1.58
        .  

1,3-dichloro-propane
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

chlorobutane    
       2.32
       2.21
        .  
        .  
       1.36
        .  
       2.42
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.23
       1.12
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

chloropentane   
       2.78
       2.66
        .  
       2.77
       1.77
        .  
       2.83
       2.35
       2.71
       2.67
        .  
       2.74
       1.66
        .  
        .  
        .  
       2.20
        .  
        .  
        .  
        .  

1,5-dichloro-pentane 
       4.33
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.52
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

trichloroethene 
       2.56
        .  
        .  
       2.38
       1.85
      -1.16
       2.42
       2.52
       2.60
        .  
        .  
       2.56
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

tetrachloro-ethene
       3.06
        .  
        .  
        .  
       1.97
      -1.08
        .  
       2.62
       3.07
        .  
        .  
       2.91
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

dibromoethane 
       2.91
        .  
        .  
        .  
        .  
      -0.57
       2.46
       3.10
        .  
        .  
        .  
       3.06
       2.72
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

tribromo-methane
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       0.14
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.42
        .  
        .  
        .  
        .  

bromobutane    
       2.75
       2.67
        .  
       2.65
       1.82
        .  
       2.69
       2.34
        .  
        .  
        .  
       2.70
       1.68
        .  
        .  
        .  
       1.98
        .  
        .  
        .  
        .  

bromooctane    
       4.34
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       4.34
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.69
        .  
        .  
        .  

ethoxyethane
       1.97
       1.43
      -0.83
        .  
        .  
        .  
       3.21
       0.92
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       0.56
        .  
      -0.83
       2.65
        .  
        .  
        .  
        .  

isopropoxy-ethane 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

butoxybutane
       3.36
       3.12
       0.75
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.56
       3.25
        .  
        .  
        .  
       1.78
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

ethoxyprpene
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

1,2-epoxy-butane 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

methoxy-2,2-dichloro-11-difluoroethane
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.89
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

tetrahydro-furane
        .  
        .  
        .  
       2.46
        .  
        .  
        .  
       1.90
        .  
       2.10
        .  
        .  
        .  
       1.88
       4.92
       0.42
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

1,4-dioxane   
        .  
       2.85
       0.66
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.56
       2.69
        .  
        .  
        .  
       2.06
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.34
        .  

ethanal     
        .  
        .  
        .  
       1.70
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       1.39
       3.91
      -0.48
        .  
        .  
       2.33
       2.06
        .  

heptanal
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
      -0.13

propenal
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

tert-but-2-en-1-al 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

2-chloro-2-methyl-propane
        .  
        .  
        .  
       1.85
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       .  
       1.45
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       1.60
        .  
       1.66
       1.56
        .  

2-methyl-propenal
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

propanone
       2.29
       1.82
      -0.39
        .  
       1.68
        .  
        .  
       1.66
       1.71
        .  
       1.86
        .  
        .  
       1.64
       4.78
       0.14
        .  
        .  
       3.21
       2.65
        .  

butanone
       2.69
       2.28
        .  
       2.73
       2.04
      -0.98
       4.16
       2.13
       2.15
       1.81
       2.20
       2.61
       1.38
       1.94
       4.99
       0.41
       3.45
       2.74
       3.66
       2.87
        .  

pentan-2-one
       3.01
       2.67
        .  
       3.08
       2.31
      -0.81
        .  
       2.56
       2.53
       2.24
       2.48
        .  
       1.51
        .  
        .  
        .  
       3.76
       2.99
        .  
        .  
        .  

pentan-3-one
       3.03
        .  
        .  
        .  
       2.27
        .  
        .  
        .  
       2.57
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.94
        .  
        .  
        .  

3-methyl-but-2-one 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.68
       2.94
        .  
        .  
        .  

4-methyl-pentan-2-one
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.38
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.54
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.15
        .  
        .  
        .  

3,3-dimethyl-butan-2-one
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
      -0.87
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

heptan-2-one  
       3.89
       3.57
        .  
       3.92
       2.99
        .  
        .  
       3.60
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       4.45
       3.56
        .  
        .  
        .  

2,4-dimethyl-pentan-3-one
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.16
        .  
        .  
        .  

nonan-2-one
       4.67
        .  
        .  
        .  
        .  
       0.24
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       4.65
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       4.10
        .  
        .  
       0.12

octan-2-one
       4.26
       3.99
        .  
        .  
       3.36
       0.00
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.85
        .  
        .  
        .  

nonan-5-one
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
      -0.01

2,6-dimethyl-heptan-4-one
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
      -0.34

decan-2-one 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       4.37
        .  
        .  
       0.34

cyclo-pentanone
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       4.54
       3.69
        .  

cyclohexanone 
       4.21
        .  
        .  
        .  
        .  
       0.17
        .  
        .  
       3.57
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
      -0.06

but-1-ene-3-one
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

hex-5-en-2-one 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

methyl-methanoate
       1.60
        .  
        .  
       1.73
       1.22
        .  
       2.83
       1.06
       1.28
        .  
       1.52
       1.62
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

ethyl-methanoate
        .  
       1.82
      -0.56
       2.14
        .  
        .  
        .  
       1.42
       1.64
       1.33
       1.83
        .  
        .  
       1.43
       4.23
      -0.18
       2.51
        .  
       2.55
       2.15
        .  

propyl-methanoate
       2.50
        .  
        .  
       2.57
        .  
        .  
        .  
       2.00
        .  
        .  
       2.17
        .  
       1.23
        .  
        .  
        .  
       2.89
        .  
        .  
        .  
        .  

butyl-methanoate
       2.95
       2.71
        .  
       2.99
        .  
        .  
       4.07
       2.54
        .  
       2.33
       2.54
       2.99
       1.83
        .  
        .  
        .  
       3.23
       2.56
        .  
        .  
        .  

methyl-ethanoate
       2.27
        .  
        .  
       2.21
       1.64
        .  
       3.69
       1.52
       1.79
       1.45
       1.93
       2.21
        .  
       1.66
       4.61
       0.01
        .  
        .  
       2.89
       2.43
        .  

ethylethanoate
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       1.87
        .  
        .  
        .  
       1.83
       5.05
       0.33
        .  
        .  
       3.26
       2.72
        .  

propyl

ethanoate 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.38
        .  
        .  
        .  
       2.20
        .  
       0.64
        .  
        .  
       3.75
       3.02
        .  

pentyl-ethanoate
       3.64
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.65
       2.13
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.41
        .  
        .  
      -0.53

ethyl-propanoate 
       3.05
       2.69
       0.38
        .  
       2.10
        .  
        .  
        .  
       2.53
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

propyl-prppanoate
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.33
        .  
        .  
       1.50
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.85
        .  
        .  
        .  

butyl-propanoate
       3.84
       3.53
        .  
        .  
       2.77
        .  
        .  
        .  
       3.45
        .  
        .  
       3.75
       2.36
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.41
        .  
        .  
        .  

ethylethenoate 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

methyl-methanoate
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.46
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.78
        .  
        .  
        .  

methylamine
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       0.01
        .  
        .  
        .  
       2.66
        .  

propylamine
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.40
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

diisopropyl-amine
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       1.75
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

triethylamine 
        .  
        .  
        .  
       2.76
        .  
        .  
        .  
       1.47
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

nitromethane
       2.55
       2.40
      -0.10
        .  
        .  
        .  
       3.05
        .  
        .  
       1.57
        .  
        .  
        .  
       2.83
       3.89
      -0.49
       2.38
        .  
       2.85
       2.40
        .  

nitroethane 
       2.90
       2.78
       0.30
        .  
       2.85
        .  
       3.47
        .  
        .  
       2.00
        .  
       3.22
        .  
       2.82
       4.24
      -0.22
       2.78
        .  
       3.16
       2.68
        .  

N,N-dimethyl-formamide
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       0.47
        .  
        .  
       3.55
        .  
       3.92
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

N,N-dimethyl-acetamide
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       0.68
        .  
        .  
        .  
       3.51
        .  
        .  
       3.39
       4.85
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       5.46
        .  

methylamine 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       1.07
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

diisobutylamin 
e        .  
        .  
        .  
        .  
       2.56
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

methanol    
       1.82
        .  
      -0.90
       1.48
       1.80
        .  
       3.22
       3.10
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.92
       2.35
       3.92
      -0.49
       2.66
       1.90
       2.76
       2.23
        .  

ethanol
       2.15
        .  
      -0.59
       1.72
       1.94
        .  
       3.54
       3.07
       2.23
        .  
       2.40
       2.15
       3.26
       2.23
       4.27
      -0.19
       3.03
       2.24
       2.86
       2.39
        .  

propanol
       2.58
       2.03
      -0.18
        .  
       2.28
        .  
       3.89
       3.51
       2.62
        .  
       2.65
       2.55
       3.63
       2.46
       4.78
       0.04
       3.36
       2.53
       3.34
       2.65
        .  

propan-2-ol
       2.24
        .  
        .  
       1.92
       1.89
        .  
       3.70
       2.97
        .  
        .  
        .  
       2.17
       2.74
        .  
       4.28
        .  
       3.25
       2.42
        .  
        .  
        .  

butanol
       3.01
       2.53
       0.28
       2.68
       2.66
        .  
       4.30
        .  
       3.09
       2.20
       3.15
       3.02
       3.95
       2.87
       5.19
       0.47
       3.73
       2.82
       3.84
       2.98
        .  

2-methyl-propanol 
       2.67
       2.31
      -0.05
        .  
       2.60
        .  
        .  
        .  
       2.83
        .  
        .  
       2.80
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.66
        .  
        .  
        .  

butan-2-ol
       2.67
        .  
        .  
        .  
       2.26
        .  
        .  
        .  
       2.69
        .  
        .  
       2.55
        .  
        .  
       4.51
        .  
        .  
       2.69
        .  
        .  
        .  

2-methyl-propan-2-ol
        .  
       1.64
      -0.54
        .  
       1.78
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.38
        .  
        .  
        .  
       3.44
       2.61
        .  
        .  
        .  

pentanol
       3.43
       2.98
        .  
        .  
       3.01
      -0.30
        .  
        .  
       3.59
       2.61
       3.58
       3.44
        .  
       3.30
        .  
       0.86
       4.07
       3.12
        .  
       3.31
        .  

pentan-2-ol 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

pentan-3-ol  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.32
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

2-methyl-butanol   
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

2-methyl-butan-2-ol
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

2,2-methyl-propanol
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

hexanol
       3.86
       3.45
        .  
       3.50
       3.34
      -0.05
        .  
        .  
       4.08
       3.08
        .  
       3.87
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.40
        .  
       3.62
        .  

hexan-2-ol
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

hexan-3-ol
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

2-methyl-pentan-2-ol 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

3-methyl-pentan-2-ol 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

4-methyl-pentan-2-ol 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

2-methyl-pentan-3-ol
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

3-methyl-pentan-3-ol
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

2-ethylbutanol
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

heptanol 
       4.28
       3.87
        .  
        .  
        .  
       0.22
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       4.27
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.68
        .  
        .  
      -0.27

heptan-4-ol
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
      -0.59

2,4-dimethyl-pent-3-ol 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

octanol
       4.64
        .  
        .  
        .  
        .  
       0.47
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       4.52
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.95
        .  
        .  
      -0.06

octan-2-ol
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.81
        .  
        .  
        .  
        .  

decanol 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       4.44
        .  
        .  
        .  
       0.34

cyclohexanol 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.22
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
      -0.30

cyclooctanol
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       4.24
       4.24
        .  
        .  
        .  

prop-2-en-1-ol  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

2,2,2-tri-fluoroethanol
       1.60
       1.34
      -1.02
       1.72
       2.52
      -0.63
       2.49
        .  
       2.35
        .  
        .  
       2.21
       3.96
        .  
        .  
       2.37
       2.37
        .  
        .  
        .  
        .  

1,1,1,3,3,3-hexafluoro-propan-2-ol
       1.53
       1.36
      -0.86
       1.99
        .  
        .  
       2.31
        .  
       3.06
        .  
       2.47
       2.48
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.63
       1.79
        .  
        .  
        .  

2-chloro-ethanol  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

2-methoxy-ethanol 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
      -0.56

benzene
       2.51
       2.45
       0.00
       2.37
       1.90
      -1.06
       2.44
       2.04
       2.38
       2.20
        .  
       2.61
       1.52
       1.35
       1.92
      -1.57
       1.89
        .  
        .  
        .  
        .  

toluene     
       3.00
       2.92
       0.40
       2.83
       2.20
      -0.77
       2.90
       2.66
       2.90
       2.75
       2.62
       3.03
       1.93
       1.94
       2.31
      -1.23
       2.24
        .  
       2.37
       2.29
        .  

tetraethyl-pyrophosphate 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       1.24
        .  
        .  
        .  
       4.29
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

ethylbenzene  
       3.39
        .  
        .  
       3.15
       2.74
        .  
       3.22
       2.78
        .  
        .  
       2.99
       3.39
       2.31
        .  
        .  
        .  
       2.60
        .  
        .  
        .  
        .  

2-methyl-oluene
       3.52
       3.46
        .  
        .  
       2.76
      -0.18
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.51
        .  
        .  
        .  
       2.76
        .  
        .  
        .  
        .  

4-methyl-toluene  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.67
        .  
        .  
        .  
        .  

propylbenzene 
       3.71
        .  
        .  
        .  
       2.82
        .  
       3.56
        .  
        .  
        .  
       3.45
       3.77
       2.61
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.26
        .  
        .  
        .  

1,2,3-tri-methylbenzene
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.60
        .  
        .  
        .  

2-ethyltoluene 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.83
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

butylbenzene  
       4.13
       4.11
        .  
       3.87
       3.19
        .  
       3.94
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.00
        .  
        .  
        .  
       3.23
       2.57
        .  
        .  
        .  

tbutylbenzene 
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.08
       2.47
        .  
        .  
        .  

1,2,3,4-tri-methylbenzene
       4.63
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.75
       3.02
        .  
        .  
        .  

phenylprop-2-ene
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

phenylethyne 
       3.58
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.23
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

chlorobenzene   
       3.37
        .  
        .  
       3.18
        .  
        .  
       3.15
       3.37
        .  
        .  
       3.18
       3.49
       2.66
        .  
       3.36
      -0.68
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

1,2-dichloro-benzene
     4.19
        .  
        .  
       3.91
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.93
       4.33
       3.53
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

1,4-chloro-benzene 
       4.16
        .  
        .  
       3.84
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.86
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

2-chloro-toluene 
       3.81
       3.77
        .  
       3.55
       3.04
      -0.16
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.57
       3.89
       3.03
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

3-chloro-toluene
        .  
        .  
        .  
       3.59
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.61
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

4-chloro-toluene
        .  
        .  
        .  
       3.61
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.75
        .  
       3.63
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

bromobenzene
       3.76
       3.78
       1.27
        .  
       3.22
      -0.03
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.91
       3.14
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

2-bromo-toluene
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       0.17
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

methoxy-

benz ene
       3.87
        .  
        .  
       3.58
       3.34
       0.07
       4.09
       3.88
       3.71
       3.55
       3.60
       4.04
        .  
       3.42
       5.02
       0.32
        .  
        .  
       3.88
       3.08
        .  

2,6-dimethoxy-benzene
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
      -0.43

phenoxy-benzene
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       0.32

1,2-dimethoxy-benzene
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       4.22
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       0.24

1,3-dimethoxy-benzene
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       1.13
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       0.19

phenyl

ethanone 
       4.90
        .  
        .  
       4.52
        .  
       0.95
        .  
        .  
        .  
        .  
       4.54
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

phenyl-propanone
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       1.09
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

benzonitrile
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
      -0.06

aniline
       4.51
        .  
        .  
        .  
        .  
       1.18
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

N,N-dimethyl-aniline
       4.67
        .  
        .  
        .  
        .  
       0.52
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.73
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

N,N-diethyl-aniline
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       0.83
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.92
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

benzylamine 
        .  
        .  
        .  
       4.26
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

nitrobenzene
        .  
        .  
        .  
       4.37
        .  
       1.08
        .  
        .  
        .  
        .  
       4.39
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       0.02

methyl-benzoate
       4.86
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       3.97
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       0.09

3-nitrotoluene
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       1.34
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  

3-ethyltoluene
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.35
        .  
        .  
        .  
        .  

1,4-methoxy-benzene
        .  
        .  
        .  
        .  
       1.10
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       0.12

acetonitrile
        .  
       2.16
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
        .  
       2.57
       1.77
       2.49
        .  
       0.02
        .  
        .  
       3.11
       2.59
        .  

