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1 GENERAL

1.1 Introduction
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Characterization of ADF

Functionality
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Applicability
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Analysis
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Automatic mode
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1.2 Technical remarks, Terminology
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Basis functions and orbitals
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Cartesian function sets, spurious components
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Frozen core: Core Orbitals and Core Functions
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1.3 Running the program

Execution of ADF
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�S�L�J�C�Q�Q���R�F�C���R�U�M���K�?�A�F�G�L�C�Q���?�P�C���M�D���R�F�C���Q�?�K�C���R�W�N�C�����5�F�C���"�%�'���N�?�A�I�?�E�C���N�P�M�T�G�B�C�Q���S�R�G�J�G�R�G�C�Q���R�M���A�M�L�T�C�P�R���R�F�C���"�%�'���@�G�L�?�P�W
�P�C�Q�S�J�R���D�G�J�C�Q���D�P�M�K���@�G�L�?�P�W���R�M���"�4�$�*�*�
���?�L�B���T�G�A�C���T�C�P�Q�?�
���Q�M���R�F�?�R���W�M�S���B�M�L���R���F�?�T�C���R�M���P�C�E�C�L�C�P�?�R�C���W�M�S�P���D�P�?�E�K�C�L�R���J�G�@�P�?�P�G�C�Q
�U�F�C�L���E�M�G�L�E���R�M���?�L�M�R�F�C�P���K�?�A�F�G�L�C�����4�C�C���R�F�C���S�R�G�J�G�R�G�C�Q���B�M�A�S�K�C�L�R��

TAPE21 and logfile

�5�U�M���M�D���R�F�C���D�G�J�C�Q���R�F�?�R���?�P�C���N�P�M�B�S�A�C�B���@�W���"�%�'���B�C�Q�C�P�T�C���Q�N�C�A�G�?�J���?�R�R�C�L�R�G�M�L�����5�F�C���D�G�P�Q�R���G�Q���R�F�C���E�C�L�C�P�?�J���P�C�Q�S�J�R���D�G�J�C
�5�"�1�&�������	���R�������D�G�J�C�Q�
�����*�R���G�Q���?���@�G�L�?�P�W���D�G�J�C���R�F�?�R���A�M�L�R�?�G�L�Q���?���J�M�R���M�D���G�L�D�M�P�K�?�R�G�M�L���?�@�M�S�R���R�F�C���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L�
���Q�S�A�F���?�Q���R�F�C���M�L�C��
�C�J�C�A�R�P�M�L���M�P�@�G�R�?�J�Q���C�V�N�P�C�Q�Q�C�B���G�L���R�F�C���@�?�Q�G�Q���D�S�L�A�R�G�M�L�Q�����*�R���A�?�L���@�C���S�Q�C�B���?�Q���?���D�P�?�E�K�C�L�R���D�G�J�C���D�M�P���Q�S�@�Q�C�O�S�C�L�R
�A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L�Q���	�?�J�R�F�M�S�E�F���M�L�J�W���5�"�1�&�������D�G�J�C�Q���D�P�M�K���Q�N�G�L��restricted �A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L�Q���A�?�L���@�C���S�Q�C�B���?�Q���D�P�?�E�K�C�L�R���D�G�J�C�Q�
��
�-�G�I�C���?�J�J���D�G�J�C�Q���N�P�M�B�S�A�C�B���@�W���R�F�C���N�P�M�E�P�?�K�
���G�R���G�Q���E�C�L�C�P�?�R�C�B���G�L���R�F�C���B�G�P�C�A�R�M�P�W���U�F�C�P�C���R�F�C���H�M�@���P�S�L�Q�����)�?�T�G�L�E���B�M�L�C���?
�A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L�
���W�M�S���U�G�J�J���S�Q�S�?�J�J�W���Q�R�M�P�C���5�"�1�&�������Q�M�K�C�U�F�C�P�C���S�L�B�C�P���?���Q�S�G�R�?�@�J�C���L�?�K�C���Q�M���R�F�?�R���W�M�S���A�?�L���J�?�R�C�P���P�C�S�Q�C���G�R�

�?�Q���?���D�P�?�E�K�C�L�R���D�G�J�C�
���D�M�P���?���P�C�Q�R�?�P�R�
���R�M���D�C�C�B���G�R���R�M���?�L���?�L�?�J�W�Q�G�Q���N�P�M�E�P�?�K�
���?�L�B���Q�M���M�L��

�5�F�C���Q�C�A�M�L�B���G�Q���?�L���"�4�$�*�*���J�M�E���D�G�J�C�
���A�?�J�J�C�B���J�M�E�D�G�J�C�����*�R���?�A�A�S�K�S�J�?�R�C�Q���K�C�Q�Q�?�E�C�Q���D�P�M�K���"�%�'���G�L�R�M���?���	�@�P�G�C�D�
���Q�S�K�K�?�P�W���M�D
�R�F�C���P�S�L�����:�M�S���A�?�L���G�L�Q�N�C�A�R���G�R���B�S�P�G�L�E���R�F�C���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L���R�M���A�F�C�A�I���F�M�U���D�?�P���R�F�C���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L���F�?�Q���N�P�M�A�C�C�B�C�B�
���U�F�C�R�F�C�P
�R�F�C�P�C���?�P�C���G�K�N�M�P�R�?�L�R���U�?�P�L�G�L�E�Q���?�L�B���Q�M���M�L�����"�R���R�F�C���C�L�B���M�D���R�F�C���P�S�L���R�F�G�Q���D�G�J�C���G�Q���A�M�N�G�C�B���R�M���R�F�C���R�?�G�J���M�D���R�F�C���L�M�P�K�?�J
�Q�R�?�L�B�?�P�B���M�S�R�N�S�R���D�G�J�C��

Standard output

�"�%�'���G�Q���?���N�P�M�E�P�?�K���R�F�?�R���J�C�L�B�Q���G�R�Q�C�J�D���N�?�P�R�G�A�S�J�?�P�J�W���U�C�J�J���D�M�P���A�F�C�K�G�A�?�J���?�L�?�J�W�Q�G�Q�����5�F�G�Q���G�Q���?���B�G�P�C�A�R���P�C�Q�S�J�R���M�D���R�F�C
�D�P�?�E�K�C�L�R���@�?�Q�C�B���?�N�N�P�M�?�A�F�
���U�F�C�P�C���N�P�M�N�C�P�R�G�C�Q���M�D���R�F�C���K�M�J�C�A�S�J�C���?�P�C���P�C�J�?�R�C�B���R�M���R�F�C���N�P�M�N�C�P�R�G�C�Q���M�D���R�F�C���A�M�L�Q�R�G�R�S�C�L�R
�D�P�?�E�K�C�L�R�Q�
���U�F�G�A�F���G�Q���N�P�C�A�G�Q�C�J�W���F�M�U���R�F�C���A�F�C�K�G�Q�R���R�F�G�L�I�Q�����.�M�J�C�A�S�J�?�P���0�P�@�G�R�?�J�Q���?�P�C���	�M�N�R�G�M�L�?�J�J�W�
���?�L�?�J�W�X�C�B
�C�V�R�C�L�Q�G�T�C�J�W���?�Q���F�M�U���R�F�C�W���?�P�C���A�M�K�N�M�Q�C�B���D�P�M�K���M�A�A�S�N�G�C�B���?�L�B���T�G�P�R�S�?�J���D�P�?�E�K�C�L�R���M�P�@�G�R�?�J�Q�����5�F�G�Q���G�L�F�C�P�C�L�R�J�W���G�K�N�J�G�C�Q���?
�J�?�P�E�C���?�K�M�S�L�R���M�D���M�S�R�N�S�R�����&�T�C�L���A�M�K�N�S�R�?�R�G�M�L�Q���M�L���Q�K�?�J�J���K�M�J�C�A�S�J�C�Q���K�?�W���N�P�M�B�S�A�C���Q�R�?�P�R�J�G�L�E�J�W���K�?�L�W���N�?�E�C�Q���M�D
�M�S�R�N�S�R�����5�F�G�Q���G�Q���L�M�R���L�C�A�C�Q�Q�?�P�G�J�W���Q�M���@�C�A�?�S�Q�C���W�M�S���A�?�L���P�C�E�S�J�?�R�C���R�F�C���N�P�M�B�S�A�R�G�M�L���M�D���M�S�R�N�S�R���G�L���B�C�R�?�G�J�����0�@�T�G�M�S�Q�J�W�

�Q�M�K�C���I�G�L�B���M�Ddefault �N�P�M�B�S�A�R�G�M�L���M�D���M�S�R�N�S�R���F�?�B���R�M���@�C���G�K�N�J�C�K�C�L�R�C�B�����5�F�C���D�G�C�J�B���M�D���"�%�'���S�Q�C�P�Q���G�Q���Q�M���U�G�B�C���?�L�B
�B�G�T�C�P�Q�C���R�F�?�R���G�R���G�Q���F�?�P�B���R�M���Q�?�R�G�Q�D�W���C�T�C�P�W�@�M�B�W���?�Q���P�C�E�?�P�B�Q���R�F�G�Q���B�C�D�?�S�J�R���J�C�T�C�J���M�D���M�S�R�N�S�R�����%�C�N�C�L�B�G�L�E���M�L���W�M�S�P
�N�S�P�N�M�Q�C�Q���R�F�C���?�S�R�M�K�?�R�G�A���Q�C�R�R�G�L�E�Q�
���U�F�G�A�F���B�C�R�C�P�K�G�L�C���F�M�U���K�S�A�F���M�S�R�N�S�R���G�Q���E�C�L�C�P�?�R�C�B���U�G�R�F�M�S�R���G�L�Q�R�P�S�A�R�G�M�L�Q���R�M���R�F�C
�A�M�L�R�P�?�P�W�
���K�?�W���W�G�C�J�B���@�M�P�G�L�E�J�W���K�?�L�W���L�S�K�@�C�P�Q���R�F�?�R���W�M�S���H�S�Q�R���Q�I�G�N���R�F�P�M�S�E�F���G�L���Q�C�?�P�A�F���D�M�P���R�F�C���M�L�C���T�?�J�S�C���W�M�S���P�C
�G�L�R�C�P�C�Q�R�C�B���G�L�
���M�P���G�R���K�?�W���@�C���U�G�B�C�J�W���G�L�Q�S�D�D�G�A�G�C�L�R�����5�F�C�P�C�D�M�P�C�
���R�?�I�C���L�M�R�G�A�C���M�D���R�F�C���N�M�Q�Q�G�@�G�J�G�R�G�C�Q���R�M���P�C�E�S�J�?�R�C���M�S�R�N�S�R��

�"�@�M�T�C���?�J�J�
���F�M�U�C�T�C�P���E�C�R���D�?�K�G�J�G�?�P���U�G�R�F���R�F�C���?�L�?�J�W�Q�G�Q���R�M�M�J�Q���R�F�?�R���?�B�D���N�P�M�T�G�B�C�Q���R�M���Q�C�C���G�L���U�F�?�R���U�?�W�Q���R�F�C�Q�C���K�?�W���F�C�J�N
�R�M���G�L�R�C�P�N�P�C�R���W�M�S�P���P�C�Q�S�J�R�Q�����*�L���?���J�?�R�C�P���A�F�?�N�R�C�P���?���E�J�M�@�?�J���B�C�Q�A�P�G�N�R�G�M�L���M�D���M�S�R�N�S�R���G�Q���E�G�T�C�L���?�Q���G�R���G�Q���L�M�P�K�?�J�J�W���N�P�M�B�S�A�C�B��
�5�F�C���A�F�?�N�R�C�P���@�C�J�M�U���E�G�T�C�Q���?�L���G�L�R�P�M�B�S�A�R�G�M�L���G�L���Q�M�K�C���M�D���R�F�C���C�Q�Q�C�L�R�G�?�J���D�C�?�R�S�P�C�Q���M�D���"�%�'�
���U�F�G�A�F���K�?�W���@�C���Q�S�D�D�G�A�G�C�L�R�J�W
�B�G�D�D�C�P�C�L�R���D�P�M�K���U�F�?�R���W�M�S���?�P�C���S�Q�C�B���R�M���G�L���M�R�F�C�P���2�S�?�L�R�S�K���$�F�C�K�G�Q�R�P�W���A�M�B�C�Q���R�M���B�C�Q�C�P�T�C���W�M�S�P���?�R�R�C�L�R�G�M�L��

����



File names during parallel runs

�5�F�C���?�B�D���N�P�M�A�C�Q���M�D���?���I�G�B���L�M�P�K�?�J�J�W���P�S�L�Q���G�L���?���Q�C�N�?�P�?�R�C���B�G�P�C�A�R�M�P�W��

�4�R�?�L�B�?�P�B���M�S�R�N�S�R���G�Q���?���Q�N�C�A�G�?�J�����R�F�C���N�?�P�C�L�R���U�P�G�R�C�Q���G�R�Q���L�M�P�K�?�J���	���N�P�G�L�R���
���M�S�R�N�S�R���R�M���Q�R�?�L�B�?�P�B���M�S�R�N�S�R���U�F�G�J�C���R�F�Ckids
�C�?�A�F���U�P�G�R�C���R�M���?���D�G�J�C���,�G�B�0�S�R�N�S�R��

����



2 INPUT

2.1 Introduction

�8�C���U�G�J�J���Q�R�?�P�R���L�M�U���U�G�R�F���?���B�G�Q�A�S�Q�Q�G�M�L���M�D���R�F�C���G�L�N�S�R���D�G�J�C���D�M�P���"�%�'�����'�G�P�Q�R���?���K�G�L�G�K�?�J���G�L�N�S�R���G�Q���B�G�Q�A�S�Q�Q�C�B�
���L�C�V�R���?�L
�C�V�R�C�L�Q�G�T�C���J�G�Q�R���M�D���?�J�J���G�L�N�S�R���M�N�R�G�M�L�Q���G�Q���B�C�Q�A�P�G�@�C�B��

Minimal input

�.�M�Q�R���I�C�W�Q���G�L���R�F�C���G�L�N�S�R���D�G�J�C���D�M�P���"�%�'���?�P�C���M�N�R�G�M�L�?�J�����%�C�D�?�S�J�R���T�?�J�S�C�Q���?�N�N�J�W���D�M�P���M�K�G�R�R�C�B���I�C�W�Q�����"�Q�Q�S�K�G�L�E���R�F�?�R���R�F�C
�B�C�D�?�S�J�R�Q���?�P�C���Q�C�L�Q�G�@�J�C�
���Q�F�M�P�R���G�L�N�S�R���D�G�J�C�Q���A�?�L���M�D�R�C�L���@�C���S�Q�C�B�����8�C���U�G�J�J���C�V�?�K�G�L�C���D�G�P�Q�R���R�F�C���K�G�L�G�K�?�J���G�L�N�S�R���R�F�?�R���G�Q
�P�C�O�S�G�P�C�B���R�M���P�S�L���"�%�'�����)�?�T�G�L�E���P�C�?�B���R�F�?�R���N�?�P�R�
���W�M�S���A�?�L���Q�R�?�P�R���R�M���B�M���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L�Q��

�5�F�C���D�M�J�J�M�U�G�L�E���G�L�N�S�R���U�G�J�J���P�S�L���?���E�C�M�K�C�R�P�W���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L���M�L���U�?�R�C�P�
���S�Q�G�L�E���?���	�?�J�K�M�Q�R�
���K�G�L�G�K�?�J���G�L�N�S�R��

ATOMS
O  0  0  0
H  1  1  0
H -1  1  0

End

Basis
End

Geometry
End

�5�F�G�Q���G�Q���R�F�C���G�L�N�S�R���D�M�P���R�F�C���"�%�'���N�P�M�E�P�?�K�����:�M�S���L�C�C�B���R�M���Q�R�M�P�C���G�R���G�L���?���D�G�J�C�
���?�L�B���N�?�Q�Q���G�R���?�Q���Q�R�?�L�B�?�P�B���G�L�N�S�R���R�M���"�%�'��

�'�M�P���C�V�?�K�N�J�C�
���?�Q�Q�S�K�C���W�M�S���F�?�T�C���Q�R�M�P�C�B���R�F�C���?�@�M�T�C���G�L�N�S�R���G�L���?���D�G�J�C���G�L�����"�J�Q�M���?�Q�Q�S�K�C���R�F�?�R���R�F�C�����"�%�'�#�*�/���B�G�P�C�A�R�M�P�W
�G�Q���G�L���W�M�S�P�����1�"�5�)�����5�F�C�L���W�M�S���P�S�L���"�%�'���S�Q�G�L�E���R�F�C���D�M�J�J�M�U�G�L�E���A�M�K�K�?�L�B��

adf <in >out

�"�%�'���U�G�J�J���P�S�L�
���?�L�B���R�F�C���P�C�Q�S�J�R�G�L�E���M�S�R�N�S�R���U�G�J�J���@�C���Q�R�M�P�C�B���G�L���R�F�C���D�G�J�C���M�S�R�����*�D���W�M�S���C�V�?�K�G�L�C���R�F�C���A�M�L�R�C�L�R�Q���M�D���R�F�G�Q���D�G�J�C�
���W�M�S
�U�G�J�J���D�G�L�B���R�F�?�R���"�%�'���F�?�Q���?�A�R�S�?�J�J�W���P�S�L���R�F�P�C�C���R�G�K�C�Q�����R�U�M���A�P�C�?�R�C���P�S�L�Q�
���?�L�B���M�L�C���E�C�M�K�C�R�P�W���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L�����5�F�C
�D�P�?�E�K�C�L�R���D�G�J�C�Q���N�P�M�B�S�A�C�B���@�W���R�F�C���A�P�C�?�R�C���P�S�L�Q���?�P�C���Q�?�T�C�B���G�L���R�������)���?�L�B���R�������0�
���D�M�P���F�W�B�P�M�E�C�L���?�L�B���M�V�W�E�C�L
�P�C�Q�N�C�A�R�G�T�C�J�W��

2.2 Structure of the input

�.�S�A�F���M�D���R�F�C���E�C�L�C�P�?�J���P�C�K�?�P�I�Q���?�@�M�S�R���G�L�N�S�R���D�M�P���"�%�'���?�N�N�J�W���?�J�Q�M���R�M���P�C�J�?�R�C�B���N�P�M�N�C�P�R�W���?�L�B���?�L�?�J�W�Q�G�Q���N�P�M�E�P�?�K�Q�����4�C�C
�R�F�C���"�%�'���1�P�M�N�C�P�R�G�C�Q���?�L�B���"�L�?�J�W�Q�G�Q���B�M�A�S�K�C�L�R�Q���D�M�P���B�C�R�?�G�J�Q���?�L�B���?�L�W���B�G�D�D�C�P�C�L�A�C�Q��

Delimiters

�"�L���G�L�N�S�R���P�C�A�M�P�B���K�?�W���A�M�L�R�?�G�L���Q�C�T�C�P�?�J���G�R�C�K�Q�����5�F�C���E�C�L�C�P�?�J���P�S�J�C���G�Q���R�F�?�R���C�?�A�F���Q�C�O�S�C�L�A�C���M�D���A�F�?�P�?�A�R�C�P�Q���R�F�?�R���B�M�C�Q
�L�M�R���A�M�L�R�?�G�L���?���B�C�J�G�K�G�R�C�P���G�Q���?�L���C�L�R�G�R�W�����%�C�J�G�K�G�R�C�P�Q���G�L���R�F�G�Q���A�M�L�R�C�V�R���?�P�C�������
���R�F�C���@�J�?�L�I���M�P���Q�N�?�A�C���A�F�?�P�?�A�R�C�P���������
�����
���R�F�C
�A�M�K�K�?�����
�����?�L�B�����
���R�F�C���C�O�S�?�J���Q�G�E�L����������

�*�R���G�Q���?�Q�Q�S�K�C�B���R�F�P�M�S�E�F�M�S�R���R�F�?�R���M�L�J�W���A�F�?�P�?�A�R�C�P�Q���M�D���R�F�C���'�M�P�R�P�?�L���A�F�?�P�?�A�R�C�P���Q�C�R���?�P�C���S�Q�C�B��

����



�%�0���/�0�5���6�4�&���5�"�#�4���*�/���5�)�&���*�/�1�6�5���'�*�-�&�����5�F�C���N�P�M�E�P�?�K���K�?�Wnot �Q�C�C���R�F�C�K���?�Q���B�C�J�G�K�G�R�C�P�Q���?�L�B���R�F�C���C�D�D�C�A�R�Q���?�P�C
�F�?�P�B���R�M���N�P�C�B�G�A�R��

Uppercase and lowercase

�7�G�P�R�S�?�J�J�W���?�J�J���G�L�N�S�R���G�R�C�K�Q���?�P�C���A�?�Q�C���G�L�Q�C�L�Q�G�R�G�T�C�
���@�S�R���R�?�I�C���L�M�R�G�A�C���M�D���R�F�C���M�@�T�G�M�S�Q���C�V�A�C�N�R�G�M�L�Q�����L�?�K�C�Q���M�D���D�G�J�C�Q���?�L�B
�B�G�P�C�A�R�M�P�G�C�Q���?�P�C���A�?�Q�C���Q�C�L�Q�G�R�G�T�C��

Keywords

�*�L�N�S�R���D�M�P���"�%�'���G�Q���Q�R�P�S�A�R�S�P�C�B���@�W���I�C�W�U�M�P�B�Q�
���G�L���Q�F�M�P�R�����I�C�W�Q�����"���I�C�W���G�Q���?���Q�R�P�G�L�E���M�D���A�F�?�P�?�A�R�C�P�Q���R�F�?�R���B�M�C�Q���L�M�R���A�M�L�R�?�G�L
�?���B�C�J�G�K�G�R�C�P���	�@�J�?�L�I�
���A�M�K�K�?���M�P���C�O�S�?�J���Q�G�E�L�
�����,�C�W�Q���?�P�C���L�M�R���A�?�Q�C���Q�C�L�Q�G�R�G�T�C�����*�L�N�S�R���G�Q���P�C�?�B���S�L�R�G�J���C�G�R�F�C�P���R�F�C���C�L�B���M�D���D�G�J�C
�A�M�L�B�G�R�G�M�L���	eof�
���@�C�A�M�K�C�Q���R�P�S�C�
���M�P���S�L�R�G�J���?���P�C�A�M�P�Bend input �G�Q���C�L�A�M�S�L�R�C�P�C�B�
���U�F�G�A�F�C�T�C�P���A�M�K�C�Q���D�G�P�Q�R�����	end
input �G�Q���L�M�R���?���I�C�W���


�,�C�W���A�M�L�R�P�M�J�J�C�B���G�L�N�S�R���M�A�A�S�P�Q���U�G�R�F���R�U�M���D�M�P�K�?�R�Q�����*�L���R�F�C���D�G�P�Q�R���W�M�S���F�?�T�C���M�L�J�W���M�L�C���P�C�A�M�P�B�
���U�F�G�A�F���A�M�L�R�?�G�L�Q���@�M�R�F���R�F�C
�I�C�W���?�L�B�������B�C�N�C�L�B�G�L�E���M�L���R�F�C���A�?�Q�C�������?�Q�Q�M�A�G�?�R�C�B���B�?�R�?�����R�F�C���I�C�Wargument��

KEY argument

�5�F�C���U�F�M�J�C���N�?�P�R���M�D���R�F�C���J�G�L�C���R�F�?�R���D�M�J�J�M�U�Q���?�D�R�C�P���R�F�C���I�C�W���G�Q���R�F�C���?�P�E�S�K�C�L�R�����*�R���K�?�W���A�M�L�Q�G�Q�R���M�D���K�M�P�C���R�F�?�L���M�L�C���G�R�C�K��

�5�F�C���?�J�R�C�P�L�?�R�G�T�C���D�M�P�K�?�R���G�Q���?���Q�C�O�S�C�L�A�C���M�D���P�C�A�M�P�B�Q�
���A�M�J�J�C�A�R�G�T�C�J�W���B�C�L�M�R�C�B���?�Q���?���I�C�Wblock�����5�F�C���D�G�P�Q�R���P�C�A�M�P�B���M�D���R�F�C
�@�J�M�A�I���E�G�T�C�Q���R�F�C���I�C�W���	�U�F�G�A�F���K�?�W���F�?�T�C���?�L���?�P�E�S�K�C�L�R�
�����5�F�C���@�J�M�A�I���G�Q���A�J�M�Q�C�B���@�W���?���P�C�A�M�P�B���A�M�L�R�?�G�L�G�L�E���	�M�L�J�W�
���R�F�C
�U�M�P�B���C�L�B�����5�F�C���M�R�F�C�P���P�C�A�M�P�B�Q���G�L���R�F�C���@�J�M�A�I���A�M�L�Q�R�G�R�S�R�C���R�F�Cdata block�
���?�L�B���N�P�M�T�G�B�C���G�L�D�M�P�K�?�R�G�M�L���P�C�J�?�R�C�B���R�M���R�F�C
�I�C�W��

KEY {argument}
data record
data record
...(etc.)...
...

end

�*�L���R�F�G�Q���K�?�L�S�?�J�
���U�F�C�L���G�R�C�K�Q���?�P�C���M�N�R�G�M�L�?�J�
���Q�S�A�F���?�Q���R�F�C���?�P�E�S�K�C�L�R���G�L���R�F�C���Q�A�F�C�K�C���?�@�M�T�C�
���R�F�C�W���?�P�C���R�W�N�C�B
�C�L�A�J�M�Q�C�B���G�L���A�S�P�J�W���@�P�?�A�I�C�R�Q���Y�[�����5�F�C���Y���?�L�B���[���A�F�?�P�?�A�R�C�P�Q���R�F�C�K�Q�C�J�T�C�Q���?�P�C���L�M�R���N�?�P�R���M�D���R�F�C���G�R�C�K�����%�G�D�D�C�P�C�L�R���?�J�J�M�U�C�B����
�C�J�G�E�G�@�J�C���T�?�J�S�C�Q���?�P�C���Q�C�N�?�P�?�R�C�B���@�W���?���@�?�P���	�Z�
�����5�F�C���I�C�W�U�M�P�B�Q���?�P�C���S�Q�S�?�J�J�W���R�W�N�C�B���G�L���Q�K�?�J�J���A�?�N�G�R�?�J�Q�
���Q�S�@�I�C�W�Q���G�Litalic
small capitals��

�4�R�P�S�A�R�S�P�C�Q���J�G�I�C�����I�C�W���T�?�J�S�C�����Q�F�M�S�J�B���@�C���P�C�?�B���?�Q�����R�W�N�C�����I�C�W�������?�Q���Q�S�A�F�
���D�M�J�J�M�U�C�B���@�W���?���Q�S�G�R�?�@�J�C���T�?�J�S�C��

�#�J�M�A�I���R�W�N�C���I�C�W�Q���K�?�W���F�?�T�C���Q�S�@�I�C�W�Q���G�L���R�F�C�G�P���B�?�R�?���@�J�M�A�I�����5�F�C���Q�S�@�I�C�W�Q���K�?�W���R�F�C�K�Q�C�J�T�C�Q���?�J�Q�M���@�C���@�J�M�A�I���R�W�N�C
�I�C�W�Q�����5�F�C���B�?�R�?���@�J�M�A�I�Q���M�D���@�J�M�A�I���R�W�N�C���Q�S�@�I�C�W�Q�
���F�M�U�C�T�C�P�
���B�M���L�M�R���C�L�B���U�G�R�F���C�L�B�
���@�S�R���U�G�R�F���Q�S�@�C�L�B��

KEY {argument}
data
data
subkey {argument}

subkey data
subkey data
...

subend
data

����



data
...

end

�-�?�W�M�S�R���D�C�?�R�S�P�C�Q���Q�S�A�F���?�Q���?�L���M�N�C�L���J�G�L�C�
���G�L�B�C�L�R�?�R�G�M�L�
���M�P���R�F�C���L�S�K�@�C�P���M�D���Q�N�?�A�C�Q���@�C�R�U�C�C�L���G�R�C�K�Q���?�P�C���L�M�R
�Q�G�E�L�G�D�G�A�?�L�R��

�5�F�C���D�M�P�K�?�R���R�M���@�C���S�Q�C�B���D�M�P���?���I�C�W���G�Q���L�M�R���M�N�R�G�M�L�?�J�����C�?�A�F���?�B�K�G�Q�Q�G�@�J�C���I�C�W���A�M�P�P�C�Q�N�M�L�B�Q���R�M���M�L�C���Q�N�C�A�G�D�G�A���D�M�P�K�?�R�����"�Q
�?���E�C�L�C�P�?�J���P�S�J�C�
���R�F�C���@�J�M�A�I���I�C�W�Q���A�M�L�R�P�M�J���J�G�Q�R�Q���M�D���B�?�R�?�
���Q�S�A�F���?�Q���?�R�M�K�G�A���N�M�Q�G�R�G�M�L���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q��

�"���D�C�U���Q�N�C�A�G�?�J���I�C�W�Q���A�?�L���F�?�T�C���C�G�R�F�C�P���D�M�P�K�?�R�����'�M�P���Q�S�A�F���I�C�W�Q���R�F�C���D�M�P�K�?�R���?�A�R�S�?�J�J�W���G�L���C�D�D�C�A�R���B�C�N�C�L�B�Q���M�L���R�F�C
�N�P�C�Q�C�L�A�C���M�D���R�F�C���?�P�E�S�K�C�L�R�����R�F�C���@�J�M�A�I���R�W�N�C���?�N�N�J�G�C�Q���G�L���?�@�Q�C�L�A�C���M�D���R�F�C���?�P�E�S�K�C�L�R�����5�F�C���@�J�M�A�I���R�W�N�C���?�N�N�J�G�C�Q���?�J�Q�M
�U�F�C�L���?�L���?�P�E�S�K�C�L�R���G�Q���N�P�C�Q�C�L�R���R�F�?�R���C�L�B�Q���U�G�R�F���?���A�M�L�R�G�L�S�?�R�G�M�L���Q�W�K�@�M�J�����5�F�C���A�M�L�R�G�L�S�?�R�G�M�L���Q�W�K�@�M�J���G�Q���R�F�C
�?�K�N�C�P�Q�?�L�B���	���
���M�P�
���?�J�R�C�P�L�?�R�G�T�C�J�W�
���R�U�M���A�M�L�R�G�E�S�M�S�Q���N�J�S�Q���A�F�?�P�?�A�R�C�P�Q���N�P�C�A�C�B�C�B���@�W���?�R���J�C�?�Q�R���M�L�C���@�J�?�L�I���	�������
��

KEY {argument} &
data
data

end

�5�F�C���T�?�P�G�M�S�Q���R�W�N�C�Q���M�D���I�C�W�Q���?�P�C���P�C�D�C�P�P�C�B���R�M���P�C�Q�N�C�A�R�G�T�C�J�W���?�Qsimple �I�C�W�Q�
block �I�C�W�Q�
���?�L�Bgeneral �I�C�W�Q��

�"���A�M�L�Q�G�B�C�P�?�@�J�C���L�S�K�@�C�P���M�D���I�C�W�Q���A�?�L���@�C���S�Q�C�B���R�M���Q�N�C�A�G�D�W���R�F�C���E�C�M�K�C�R�P�W�
���R�F�C���K�M�B�C�J���)�?�K�G�J�R�M�L�G�?�L�
���A�D�����R�F�C���%�C�L�Q�G�R�W
�'�S�L�A�R�G�M�L�?�J�
���R�F�C���N�P�C�A�G�Q�G�M�L���M�D���R�F�C���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L�
���?�L�B���Q�M���M�L�����5�F�C���M�P�B�C�P���G�L���U�F�G�A�F���I�C�W�Q���M�A�A�S�P���G�L���R�F�C���G�L�N�S�R���D�G�J�C���G�Q
�G�K�K�?�R�C�P�G�?�J�
���C�V�A�C�N�R���R�F�?�R���?���D�C�U���Q�N�C�A�G�?�J���I�C�W�Q���B�C�R�C�P�K�G�L�C���F�M�U���G�L�N�S�R���B�?�R�?���G�Q���G�L�R�C�P�N�P�C�R�C�B�
���Q�S�A�F���?�Q���R�F�C���S�L�G�R���M�D���J�C�L�E�R�F
�D�M�P���?�R�M�K�G�A���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q�����5�F�C�Q�Cinterpretation keys �K�S�Q�R���@�C���S�Q�C�B���@�C�D�M�P�C���R�F�C���N�C�P�R�?�G�L�G�L�E���B�?�R�?���G�L���G�L�N�S�R���M�A�A�S�P��
�5�F�G�Q���U�G�J�J���@�C���K�C�L�R�G�M�L�C�B���C�V�N�J�G�A�G�R�J�W���?�E�?�G�L���U�F�C�P�C���R�F�C�W���?�P�C���B�G�Q�A�S�Q�Q�C�B��

�5�F�C���G�R�C�K�Q���R�F�?�R���A�?�L���@�C���?�B�B�P�C�Q�Q�C�B���U�G�R�F���I�C�W�Q���?�L�B���R�F�C���I�C�W�Q���R�F�C�K�Q�C�J�T�C�Q���?�P�C���J�G�Q�R�C�B���G�L���R�F�C���*�L�B�C�V��

Irrelevant keys, misspelling of keys

�4�N�C�A�G�D�G�A�?�R�G�M�L���M�D���?���I�C�W���R�F�?�R���G�Q���L�M�R���P�C�J�C�T�?�L�R���G�L���R�F�C���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L���U�G�J�J���E�M���S�L�L�M�R�G�A�C�B�����4�G�K�G�J�?�P�J�W�
���G�D���W�M�S���K�G�Q�Q�N�C�J�J���?���I�C�W
�Q�S�A�F���R�F�?�R���G�R���G�Q���L�M�R���P�C�A�M�E�L�G�X�C�B�
���R�F�C���G�L�A�M�P�P�C�A�R�J�W���J�?�@�C�J�C�B���G�L�N�S�R���B�?�R�?���U�G�J�J���@�C���G�E�L�M�P�C�B���?�L�B���R�F�C���N�P�M�E�P�?�K���U�G�J�J���N�P�M�A�C�C�B
�?�Q���G�D���R�F�C���G�L�R�C�L�B�C�B���I�C�W���F�?�B���L�M�R���M�A�A�S�P�P�C�B�����5�F�G�Q���P�C�Q�S�J�R�Q���G�L���R�F�C���?�N�N�J�G�A�?�R�G�M�L���M�D���N�P�C���B�C�D�G�L�C�B���B�C�D�?�S�J�R���T�?�J�S�C�Q���M�P���G�L���?�L
�C�P�P�M�P���?�@�M�P�R�
���B�C�N�C�L�B�G�L�E���M�L���R�F�C���A�?�Q�C�����5�F�C�P�C�D�M�P�C�
���U�F�C�L�C�T�C�P���R�F�C���M�S�R�N�S�R���Q�S�E�E�C�Q�R���R�F�?�R���N�?�P�R���M�D���W�M�S�P���G�L�N�S�R���F�?�Q���@�C�C�L
�G�E�L�M�P�C�B�
���A�F�C�A�I���R�F�C���Q�N�C�J�J�G�L�E��

In this context we stress again: be alert on TAB characters: don't use them at all.

�"�%�'���K�?�W���P�C�A�M�E�L�G�X�C���?���I�C�W���G�D���G�R���G�Q���Q�N�C�J�J�C�B���G�L�A�M�K�N�J�C�R�C�J�W�
���R�F�?�R���G�Q�
���G�D���M�L�J�W���Q�M�K�C���G�L�G�R�G�?�J���Q�S�@�Q�R�P�G�L�E���G�Q���E�G�T�C�L�
���?�L�B���?�J�Q�M
�G�D���P�C�B�S�L�B�?�L�R���A�F�?�P�?�A�R�C�P�Q���?�P�C���R�W�N�C�B���?�D�R�C�P���R�F�C���C�L�B���M�D���R�F�C���I�C�W�����5�F�C���P�C�?�Q�M�L���G�Q���R�F�?�R���M�D�R�C�L���M�L�J�W���?���Q�K�?�J�J���G�L�G�R�G�?�J���N�?�P�R���M�D
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Interpretation of Input
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Units of length and angle

�(�C�M�K�C�R�P�G�A���J�C�L�E�R�F�Q���?�L�B���?�L�E�J�C�Q���?�P�C���G�L���S�L�G�R�Q���B�C�D�G�L�C�B���@�W��

UNITS
length Angstrom / Bohr
angle Degree / Radian
end

�"�L�E�Q�R�P�M�K���?�L�B���#�M�F�P�
���P�C�Q�N�C�A�R�G�T�C�J�W���%�C�E�P�C�C���?�L�B���3�?�B�G�?�L�
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Expressions

�"�%�'���Q�S�N�N�M�P�R�Q���R�F�C���S�Q�C���M�D���?�P�G�R�F�K�C�R�G�Aexpressions�
functions�
���?�L�Bconstants �R�M���P�C�N�P�C�Q�C�L�R���L�S�K�C�P�G�A�?�J���B�?�R�?�����5�F�G�Q
�A�?�L���@�C���A�M�L�T�C�L�G�C�L�R���D�M�P���R�F�C���G�L�N�S�R���M�D�
���D�M�P���G�L�Q�R�?�L�A�C�
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�R�C�B�G�M�S�Q���R�W�N�G�L�E���M�D���J�M�L�E���B�C�A�G�K�?�J���C�V�N�?�L�Q�G�M�L�Q���?�L�B���Q�M�J�T�C�Q���R�F�C���O�S�C�Q�R�G�M�L���M�D���N�P�C�A�G�Q�G�M�L���	�F�M�U���K�?�L�W���B�G�E�G�R�Q���Q�F�M�S�J�B���@�C
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�5�F�C���Q�R�?�L�B�?�P�B���?�P�G�R�F�K�C�R�G�A���M�N�C�P�?�L�B�Q���G�L���'�M�P�R�P�?�L���	���������������������
���A�?�L���@�C���?�N�N�J�G�C�B���G�L���C�V�N�P�C�Q�Q�G�M�L�Q�
���R�M�E�C�R�F�C�P���U�G�R�F
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�#�J�?�L�I�Q���?�P�C���?�J�J�M�U�C�B���?�L�B���G�E�L�M�P�C�B�
���@�S�R���R�F�C�W���?�P�C���G�L�R�C�P�N�P�C�R�C�B���?�Q���Q�C�N�?�P�?�R�M�P�Q�
���G���C�����?�Q���B�C�L�M�R�G�L�E���R�F�C���C�L�B���M�D���?�L
�C�V�N�P�C�Q�Q�G�M�L�
���U�F�C�L�C�T�C�P���R�F�C���N�?�P�R���S�L�R�G�J���R�F�C���@�J�?�L�I���A�?�L���@�C���C�T�?�J�S�?�R�C�B���?�Q���?���A�M�P�P�C�A�R���C�V�N�P�C�Q�Q�G�M�L�����'�M�P���G�L�Q�R�?�L�A�C����������
�U�G�J�J���@�C���G�L�R�C�P�N�P�C�R�C�B���?�Q�������
���@�S�R�������������U�G�J�J���@�C���G�L�R�C�P�N�P�C�R�C�B���?�Q�����
���D�M�J�J�M�U�C�B���@�W���?���A�F�?�P�?�A�R�C�P�����
���D�M�J�J�M�U�C�B���G�L���R�S�P�L���@�W���R�F�C
�L�S�K�@�C�P������

�"�J�J���L�S�K�@�C�P�Q���?�L�B���P�C�Q�S�J�R�Q���?�P�C���G�L�R�C�P�N�P�C�R�C�B���?�L�B���F�?�L�B�J�C�B���?�Q���@�C�G�L�E���M�D���R�W�N�C���P�C�?�J�
���@�S�R���U�F�C�L�C�T�C�P���R�F�C���P�C�Q�S�J�R���G�Q���?���U�F�M�J�C
�L�S�K�@�C�P���	�?�J�J�M�U�G�L�E���D�M�P���T�C�P�W���Q�K�?�J�J���P�M�S�L�B���M�D�D�
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Constants and functions

�5�F�C���S�Q�C�P���K�?�W���B�C�D�G�L�Cconstants �?�L�Bfunctions �G�L���R�F�C���G�L�N�S�R���D�G�J�C�
���?�L�B���?�N�N�J�W���R�F�C�K���Q�S�@�Q�C�O�S�C�L�R�J�W���G�L���C�V�N�P�C�Q�Q�G�M�L�Q��
�5�F�C���G�L�N�S�R���D�G�J�C���G�Q���P�C�?�B���Q�C�O�S�C�L�R�G�?�J�J�W���?�L�Bconstants and functions must be defined before they can be used��
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provided the unit has been set before it is applied�����'�M�P���R�F�C���P�C�Q�S�J�R���M�D���R�F�C���G�L�T�C�P�Q�C���R�P�G�E�M�L�M�K�C�R�P�G�A���D�S�L�A�R�G�M�L�Q���R�F�C
�Q�?�K�C���F�M�J�B�Q��

�$�M�L�Q�R�?�L�R�Q���?�L�B���D�S�L�A�R�G�M�L�Q���A�?�L���@�C���B�C�D�G�L�C�B���U�G�R�F���R�F�C���@�J�M�A�I���I�C�W���%�&�'�*�/�&��

DEFINE
angle=54
ab = sin(angle/3)
s13 = 14*sqrt(2)
func(x,y,z) = x*ab+y**2-y*z

end
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�R�F�C�Q�C���A�M�L�Q�R�P�S�A�R�G�M�L�Q���?�P�C���?�J�J�M�U�C�B���@�C�A�?�S�Q�C���?�L�E�J�C���G�Q���B�C�D�G�L�C�B���@�C�D�M�P�C���?�@�
���?�L�B���?�@���G�Q���B�C�D�G�L�C�B���@�C�D�M�P�C���D�S�L�A��

�5�F�C���P�C�N�J�?�A�C�K�C�L�R���M�D���A�M�L�Q�R�?�L�R�Q�
���D�S�L�A�R�G�M�L�Q�
���?�L�B���M�R�F�C�P���C�V�N�P�C�Q�Q�G�M�L�Q���@�W���R�F�C�G�P���L�S�K�C�P�G�A�?�J���T�?�J�S�C�Q���K�?�W���A�M�L�Q�G�B�C�P�?�@�J�W
�G�L�A�P�C�?�Q�C���R�F�Clength �M�D���R�F�C���G�L�N�S�R���P�C�A�M�P�B�
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�8�?�P�L�G�L�E���C�V�?�K�N�J�C��

DEFINE
A=3.18
C=4.12

end
...
atoms

C 0.00 1.05 -3.22
...
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DEFINE
A=3.18
C=4.12

end
...
atoms

4.12 0.00 1.05 -3.22
...

Avoid single-character identifiers!
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Constants vs. geometric parameters
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Layout of input
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2.3 Coordinates, basis sets, fragments

Atomic coordinates

�5�F�C���G�L�N�S�R���M�D���	�G�L�G�R�G�?�J�
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�G�L�N�S�R���C�V�?�K�N�J�C���G�L���$�F�?�N�R�C�P�������������"�J�R�C�P�L�?�R�G�T�C�J�W���R�F�C�W���K�?�W���@�C���E�G�T�C�L���G�L���X���K�?�R�P�G�V���D�M�P�K��

ATOMS {Cartesian / Zmatrix / MOPAC}
{N} Atom Coords {F=Fragment}
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...
End

Cartesian or Zmatrix or MOPAC

�4�N�C�A�G�D�G�C�Q���R�F�C���R�W�N�C���M�D���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q�����%�C�D�?�S�J�R���	�L�M���Q�N�C�A�G�D�G�A�?�R�G�M�L�
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N
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�G�D���?�L�W���P�C�D�C�P�C�L�A�C���G�Q���K�?�B�C���R�M���R�F�C�K���G�L���M�R�F�C�P���N�?�P�R�Q���M�D���G�L�N�S�R�����5�F�C���P�C�?�Q�M�L���D�M�P���R�F�G�Q���P�C�Q�R�P�G�A�R�G�M�L���G�Q���R�F�?�R���"�%�'
�L�S�K�@�C�P�Q���R�F�C���?�R�M�K�Q���G�L�R�C�P�L�?�J�J�W���?�A�A�M�P�B�G�L�E���R�M���R�F�C�G�P���M�A�A�S�P�P�C�L�A�C���G�L���R�F�C���G�L�N�S�R���D�G�J�C���?�L�B���G�R���?�N�N�J�G�C�Q���R�F�G�Q���G�L�R�C�P�L�?�J
�L�S�K�@�C�P�G�L�E���U�F�C�L���?�L�W���Q�S�@�Q�C�O�S�C�L�R���P�C�D�C�P�C�L�A�C�Q���?�P�C���G�L�R�C�P�N�P�C�R�C�B��

Atom
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���U�F�G�A�F���M�A�A�S�P�Q���U�F�C�L���R�F�P�C�C���	�?�J�K�M�Q�R�
���A�M���J�G�L�C�?�P���?�R�M�K�Q���Q�N�?�L���C�G�R�F�C�P���M�D���R�F�C
�R�U�M���N�J�?�L�C�Q���R�F�?�R���B�C�D�G�L�C���R�F�C���?�L�E�J�C�����*�L���E�C�M�K�C�R�P�W���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L�Q���R�F�G�Q���K�S�Q�R���?�@�Q�M�J�S�R�C�J�W���@�C���?�T�M�G�B�C�B���G�D���Q�S�A�F
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�J�C�L�E�R�F���?�L�B���?���@�M�L�B���?�L�E�J�C�����)�M�U�C�T�C�P�
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�A�M�P�P�C�Q�N�M�L�B�G�L�E���K�C�?�L�G�L�E�J�C�Q�Q���;���K�?�R�P�G�Vcoordinate �T�?�J�S�C�Q���A�?�L���@�C���M�K�G�R�R�C�B�����.�M�P�C���G�L���E�C�L�C�P�?�J�����K�G�Q�Q�G�L�E
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Mixed Cartesian and Z-matrix coordinates
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Orientation of Local Atomic Coordinates
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ATOMS {type of coordinates}
{n} atomname coordinates {F=fragment} {Z=xx yy zz} {X=xx yy zz}
...

end
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ASCII Output Files with Atomic Coordinates
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FILE filetype filename { filetype2 filename2 }

filetype
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filename
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���D�M�P���G�L�Q�R�?�L�A�C���R�M���Q�N�C�A�G�D�W���R�F�?�R���@�M�R�F���?
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Basis sets and atomic fragments

Automatic mode
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���S�Q�G�L�E���?���	�?�J�K�M�Q�R�
���K�G�L�G�K�?�J���G�L�N�S�R��

ATOMS
O  0  0  0
H  1  1  0
H -1  1  0

End

Basis
End

Geometry
End
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�A�?�L�L�M�R���A�S�P�P�C�L�R�J�W���@�C���?�N�N�J�G�C�B���G�L���$�P�C�?�R�C���P�S�L�Q��

�5�F�C���"�S�R�M�K�?�R�G�A���K�M�B�C���U�G�J�J���@�C���S�Q�C�B���U�F�C�L���R�F�C���#�?�Q�G�Q���I�C�W���G�Q���N�P�C�Q�C�L�R���G�L���R�F�C���G�L�N�S�R��

BASIS
Type bastyp
Core coretyp
Path apath
Atom atompath
...

End
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Path apath
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Atom atompath
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�R�W�N�C���L�?�K�C�
���G���C��
Create Atomtype
�G�Q���C�O�S�G�T�?�J�C�L�R���R�M���?�L�B���G�L�R�C�P�N�P�C�R�C�B���?�Q
Create Atomtype Atomtype
�*�L���T�G�C�U���M�D���R�F�C���P�C�Q�R�P�G�A�R�G�M�L�Q���R�F�?�R���?�N�N�J�W���R�M���R�F�C���?�R�M�K���R�W�N�C���L�?�K�C�
���R�F�C���M�N�R�G�M�L���R�M���S�Q�C���R�F�C���Q�F�M�P�R���D�M�P�K���A�?�L���M�L�J�W���@�C
�S�Q�C�B���G�D���R�F�C���D�G�J�C���L�?�K�C���F�?�Q���R�F�C���?�N�N�P�M�N�P�G�?�R�C���D�M�P�K�?�R��
�5�M���K�?�I�C���R�F�C���G�L�N�S�R���D�G�J�C���C�?�Q�G�C�P���R�M���S�L�B�C�P�Q�R�?�L�B���D�M�P���?���F�S�K�?�L���P�C�?�B�C�P���W�M�S���K�?�W�
���D�M�P���%�?�R�?�D�G�J�C�
���?�J�Q�M���R�W�N�C
�D�G�J�C���%�?�R�?�D�G�J�C�
���U�F�C�P�C���D�G�J�C�����K�S�Q�R���@�C���R�W�N�C�B���?�Q���Q�S�A�F�
���?�L�B���B�?�R�?�D�G�J�C���G�Q���R�F�C���L�?�K�C���M�D���R�F�C���D�G�J�C��

�4�M���W�M�S���A�M�S�J�B���F�?�T�C���?���T�C�P�W���Q�G�K�N�J�C���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L���?�Q���D�M�J�J�M�U�Q���	�R�F�C�����A�P�C�?�R�G�M�L�����M�D���?���$�?�P�@�M�L���?�R�M�K�
��

$ADFBIN/adf << eor
Create C.dzp

eor

�5�F�C���N�P�C�Q�C�L�A�C���M�D���R�F�C���I�C�W�U�M�P�Bcreate �Q�C�R�Q���R�F�C���A�M�K�N�S�R�?�R�G�M�L�?�J���K�M�B�C���M�D���"�%�'���R�M��create a basic atom�����5�F�C
�?�P�E�S�K�C�L�R���	�$���B�X�N�
���G�Q���R�F�C�L���?�L�?�J�W�X�C�B���?�L�B���D�M�S�L�B���R�M���F�?�T�C���?�Q���G�L�G�R�G�?�J���N�?�P�R���$�
���R�C�J�J�G�L�E���"�%�'���R�F�?�R���U�C���J�J���@�C���A�P�C�?�R�G�L�E���?
�$�?�P�@�M�L���?�R�M�K�����4�G�L�A�C���R�F�C���D�G�J�C���Q�N�C�A�G�D�G�A�?�R�G�M�L���N�?�P�R���G�Q���K�G�Q�Q�G�L�E�
���R�F�C���B�?�R�?���D�G�J�C���U�G�R�F���R�F�C���@�?�Q�G�Q���Q�C�R���C�R�A�����K�S�Q�R���@�C���R�F�C
�	�J�M�A�?�J�
���D�G�J�C���U�G�R�F���R�F�C���L�?�K�C���$���B�X�N��

�.�M�P�C���M�D�R�C�L���W�M�S���U�G�J�J���B�G�P�C�A�R�J�W���?�B�B�P�C�Q�Q���?���D�G�J�C���	�U�G�R�F���R�F�C���@�?�Q�G�Q���Q�C�R�
���R�F�?�R���G�Q���L�M�R���J�M�A�?�J�
���@�S�R���J�M�A�?�R�C�B���G�L���R�F�C���B�?�R�?�@�?�Q�C���M�D
�W�M�S�P���"�%�'���N�?�A�I�?�E�C�����5�F�C���Q�A�P�G�N�R���A�M�S�J�B���R�F�C�L���@�C��

$ADFBIN/adf << eor
Create C $ADFHOME/atomicdata/DZ/C.1s

eor

�)�C�P�C���W�M�S���?�B�B�P�C�Q�Q���R�F�C���D�G�J�C�����$�����Q�����G�L���R�F�C���B�?�R�?�@�?�Q�C���Q�S�@�B�G�P�C�A�R�M�P�W���%�;�����	�R�F�G�Q���A�M�L�R�?�G�L�Q���@�?�Q�G�Q���Q�C�R�Q���M�D���B�M�S�@�J�C���X�C�R�?
�O�S�?�J�G�R�W�
��

�"���A�M�L�Q�G�B�C�P�?�@�J�C���L�S�K�@�C�P���M�D���B�?�R�?���D�G�J�C�Q���?�P�C���G�L�A�J�S�B�C�B���G�L���R�F�C���"�%�'���B�?�R�?�@�?�Q�C�����5�M���?�N�N�J�W���Q�S�A�F���?���D�G�J�C���D�M�P���R�F�C���A�P�C�?�R�G�M�L
�M�D���?���@�?�Q�G�A���?�R�M�K��

�.�?�I�C���?���A�M�N�W���M�D���R�F�C���B�?�R�?���D�G�J�C���G�L���R�F�C���B�G�P�C�A�R�M�P�W���U�F�C�P�C���W�M�S���U�?�L�R���R�M���P�S�L���R�F�C���N�P�M�E�P�?�K�����4�G�L�A�C���R�F�C���Q�R�?�L�B�?�P�B���B�?�R�?���D�G�J�C
�L�?�K�C�Q���Q�?�R�G�Q�D�W���R�F�C���P�C�O�S�G�P�C�K�C�L�R�Q���D�M�P���?�R�M�K���R�W�N�C���L�?�K�C�Q���W�M�S���A�?�L���L�M�U���S�Q�C���R�F�C���Q�G�K�N�J�C�Q�R���M�N�R�G�M�L���R�M���S�Q�C���R�F�C

���




create �I�C�W��
�$�M�L�Q�R�P�S�A�R���?���M�L�C���J�G�L�C���G�L�N�S�R���D�G�J�Cin �	create �L�?�K�C���M�D���B�?�R�?���D�G�J�C���A�M�N�W���

�3�S�L���"�%�'���@�W���R�W�N�G�L�E
adf <in >out
�8�F�C�L���R�F�C���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L���F�?�Q���D�G�L�G�Q�F�C�B�
���E�G�T�C���R�F�C���P�C�Q�S�J�R���D�G�J�C���5�"�1�&�������?���Q�S�G�R�?�@�J�C���L�?�K�C���?�L�B���K�M�T�C���G�R���R�M���?���B�G�P�C�A�R�M�P�W
�U�F�C�P�C���W�M�S���@�S�G�J�B���W�M�S�P���B�?�R�?�@�?�Q�C���M�D���D�P�?�E�K�C�L�R���J�G�@�P�?�P�G�C�Q��
�&�V�?�K�G�L�C���J�M�E�D�G�J�C���?�L�B���M�S�R���R�M���A�F�C�A�I���R�F�?�R���C�T�C�P�W�R�F�G�L�E���F�?�Q���E�M�L�C���U�C�J�J��

�:�M�S���K�?�W���U�?�L�R���R�M���B�C�D�G�L�C���?�J�R�C�P�L�?�R�G�T�C���@�?�Q�G�A���?�R�M�K�Q�
���B�G�D�D�C�P�C�L�R���D�P�M�K���R�F�M�Q�C���G�L���R�F�C���Q�R�?�L�B�?�P�B���"�%�'���B�?�R�?�@�?�Q�C�
���D�M�P
�G�L�Q�R�?�L�A�C���R�M���R�P�W���M�S�R���?���B�G�D�D�C�P�C�L�R���@�?�Q�G�Q���Q�C�R���B�C�T�C�J�M�N�C�B���@�W���W�M�S�P�Q�C�J�D�����#�W���G�L�Q�N�C�A�R�G�M�L���M�D���M�L�C���M�D���R�F�C���Q�R�?�L�B�?�P�B���B�?�R�?���D�G�J�C�Q
�W�M�S���A�?�L���Q�C�C���U�F�?�R���R�F�C���A�M�L�R�C�L�R�Q���M�D���Q�S�A�F���?���D�G�J�C���Q�F�M�S�J�B���@�C�����"���A�M�K�N�J�C�R�C���B�C�Q�A�P�G�N�R�G�M�L���G�Q���E�G�T�C�L���G�L���"�N�N�C�L�B�G�V����������

�:�M�S���A�?�L���?�J�Q�M���A�P�C�?�R�C���@�?�Q�G�A���?�R�M�K�Q���A�M�P�P�C�Q�N�M�L�B�G�L�E���R�M���Q�M���A�?�J�J�C�BAlternative Elements�
���U�G�R�F���D�M�P���G�L�Q�R�?�L�A�C���?���L�M�L��
�G�L�R�C�E�C�P���L�S�A�J�C�?�P���A�F�?�P�E�C���M�P���?���B�G�D�D�C�P�C�L�R���K�?�Q�Q�����4�C�C���R�F�C���L�C�V�R���Q�C�A�R�G�M�L��

Ghost Atoms & Non-standard Chemical Elements

�5�F�C���?�R�M�K���R�W�N�C���L�?�K�C�Q���S�Q�C�B���S�L�B�C�P���?�R�M�K�Q���	�?�L�B���G�L���R�F�C���A�P�C�?�R�C���P�C�A�M�P�B�
���K�S�Q�R���@�C�E�G�L���U�G�R�F���R�F�C���Q�R�?�L�B�?�P�B���A�F�C�K�G�A�?�J
�C�J�C�K�C�L�R���Q�W�K�@�M�J���	�)�
���)�C�
���-�G�������
�����5�F�C���N�P�M�E�P�?�K���S�Q�C�Q���R�F�G�Q���R�M���B�C�B�S�A�C���R�F�C���L�S�A�J�C�?�P���A�F�?�P�E�C���?�L�B���M�R�F�C�P���C�J�C�K�C�L�R�?�J
�N�P�M�N�C�P�R�G�C�Q��

�'�M�P���R�F�C���Q�R�?�L�B�?�P�B���C�J�C�K�C�L�R�Q���M�L�C���A�?�L���P�C�B�C�D�G�L�C���R�F�C���?�R�M�K�G�A���K�?�Q�Q���	�D�M�P���G�L�Q�R�?�L�A�C���R�M���B�C�D�G�L�C���?���Q�S�G�R�?�@�J�C���G�Q�M�R�M�N�C�
��

CREATE H {m=value} datafile

value

�5�F�C���?�R�M�K�G�A���K�?�Q�Q�
���U�F�G�A�F���U�G�J�J���R�F�C�L���M�T�C�P�P�G�B�C���R�F�C���B�C�D�?�S�J�R���T�?�J�S�C���D�M�P���R�F�C���G�L�B�G�A�?�R�C�B���A�F�C�K�G�A�?�J���C�J�C�K�C�L�R��

�"���K�M�P�C���C�V�R�C�L�Q�G�T�C���D�C�?�R�S�P�C���G�Q���?�T�?�G�J�?�@�J�C���R�M���B�C�D�G�L�C���?�L���?�P�R�G�D�G�A�G�?�J���A�F�C�K�G�A�?�J���C�J�C�K�C�L�R���U�G�R�F���S�Q�C�P���Q�N�C�A�G�D�G�C�B���N�P�M�N�C�P�R�G�C�Q��
�4�S�A�F���L�C�U���C�J�C�K�C�L�R�Q���?�P�C���B�C�L�M�R�C�BAlternative Elements���?�L�B���K�?�W���D�M�P���G�L�Q�R�?�L�A�C���F�?�T�C���?���L�M�L���G�L�R�C�E�C�P���L�S�A�J�C�?�P
�A�F�?�P�E�C�����5�F�C���A�F�C�K�G�A�?�J���Q�W�K�@�M�J���M�D���?�L���"�J�R�C�P�L�?�R�G�T�C���&�J�C�K�C�L�R�Q���G�Q���E�F���	�D�M�P���E�F�M�Q�R�
���M�P���+�����C�G�R�F�C�P���M�L�C���G�Q���M�I��

�:�M�S���A�?�L���A�P�C�?�R�C���H���R�W�N�C���M�P���E�F���R�W�N�C���@�?�Q�G�A���?�R�M�K�Q���?�L�B���S�Q�C���R�F�C�K���Q�S�@�Q�C�O�S�C�L�R�J�W���?�Q���D�P�?�E�K�C�L�R�Q���G�L���?���K�M�J�C�A�S�J�C��

�4�R�?�P�R�G�L�E���D�P�M�K���"�%�'�����������������R�F�C���#�"�4�*�4���I�C�W���P�C�A�M�E�L�G�X�C�Q���C�J�C�K�C�L�R�Q���B�C�L�M�R�C�B���U�G�R�F���(�F���?�R�M�K���G�L���R�F�C���"�5�0�.�4���I�C�W���?�Q
�@�C�G�L�E���E�F�M�Q�R���?�R�M�K�Q�����*�D���M�L�C���B�M�C�Q���L�M�R���Q�N�C�A�G�D�G�A�?�J�J�W���Q�C�J�C�A�R���?���@�?�Q�G�Q���Q�C�R���D�M�P���R�F�G�Q���E�F�M�Q�R���?�R�M�K�
���R�F�C���?�J�J���C�J�C�A�R�P�M�L���@�?�Q�G�Q
�Q�C�R���D�M�P���R�F�C���?�R�M�K���G�Q���Q�C�J�C�A�R�C�B���G�L���R�F�C���A�P�C�?�R�G�M�L���M�D���R�F�C���E�F�M�Q�R���?�R�M�K���S�Q�G�L�E���R�F�C���R�W�N�C���M�D���@�?�Q�G�Q���Q�C�R���A�F�M�Q�C�L���U�G�R�F���R�F�C
�#�"�4�*�4���I�C�W�����5�F�C���?�R�M�K���L�?�K�C���K�S�Q�R���@�C�E�G�L���U�G�R�F���R�F�C���Q�R�?�L�B�?�P�B���M�L�C�����M�P���R�U�M���A�F�?�P�?�A�R�C�P���Q�W�K�@�M�J���D�M�P���R�F�C���A�F�C�K�G�A�?�J
�C�J�C�K�C�L�R�����(�F���)�
���(�F���)�C�
���(�F���-�G�
���?�L�B���Q�M���M�L�����0�N�R�G�M�L�?�J�J�W���G�R���K�?�W���@�C���?�N�N�C�L�B�C�B���@�W�����R�C�V�R�
���U�F�C�P�C���R�C�V�R���G�Q���?�L�W���Q�R�P�G�L�E
�	�L�M�R���A�M�L�R�?�G�L�G�L�E���B�C�J�G�K�G�R�C�P�Q�
�����&�V�?�K�N�J�C�Q�����(�F���)�
���(�F���.�L�����
���(�F���$�S���B�X���L�C�U��

Creation

�5�F�C���L�S�A�J�C�?�P���A�F�?�P�E�C���M�D���?�L���"�J�R�C�P�L�?�R�G�T�C���&�J�C�K�C�L�R���G�Q���L�M�R���N�P�C���B�C�D�G�L�C�B�
���?�L�Bmust �R�F�C�P�C�D�M�P�C���@�C���Q�N�C�A�G�D�G�C�B���G�L���R�F�C
�$�P�C�?�R�C���P�S�L�����5�F�C���?�R�M�K�G�A���K�?�Q�Q���G�Q���M�N�R�G�M�L�?�J�J�W���Q�S�N�N�J�G�C�B��

CREATE J.NewElement q=Q {m=mass} datafile

J.NewElement

����



�5�F�C���?�R�M�K���R�W�N�C���L�?�K�C�
���@�C�E�G�L�L�G�L�E���U�G�R�F���R�F�Calternative �A�F�C�K�G�A�?�J���C�J�C�K�C�L�R���Q�W�K�@�M�J���+�����*�R���F�?�Q���?�L���	�M�N�R�G�M�L�?�J�

�Q�S�D�D�G�V���M�D���R�F�C���D�M�P�K�����R�C�V�R�
���A�M�K�N�J�C�R�C�J�W���Q�G�K�G�J�?�P���R�M���R�F�C���A�M�L�Q�R�P�S�A�R�G�M�L���M�D���?�R�M�K���R�W�N�C���L�?�K�C�Q���D�P�M�K���Q�R�?�L�B�?�P�B���A�F�C�K�G�A�?�J
�C�J�C�K�C�L�R���Q�W�K�@�M�J�Q��

Q

�5�F�C���L�S�A�J�C�?�P���A�F�?�P�E�C�����5�F�C���O�����M�N�R�G�M�Lmust �@�C���S�Q�C�B���D�M�P���?���+���C�J�C�K�C�L�R��
�*�R���K�S�Q�Rnot �@�C���S�Q�C�B���D�M�Pstandard �A�F�C�K�G�A�?�J���C�J�C�K�C�L�R�Q��

mass

�5�F�C���?�R�M�K�G�A���K�?�Q�Q�
���G�L���?�R�M�K�G�A���K�?�Q�Q���S�L�G�R�Q�����*�D���L�M�R���Q�S�N�N�J�G�C�B���G�R���U�G�J�J���@�C���Q�C�R���R�M���R�F�C���?�R�M�K�G�A���K�?�Q�Q���M�D���R�F�C���Q�R�?�L�B�?�P�B
�A�F�C�K�G�A�?�J���C�J�C�K�C�L�R���U�G�R�F���L�S�A�J�C�?�P���A�F�?�P�E�C���"�
���U�F�C�P�C���"���C�O�S�?�J�Q���2���P�M�S�L�B�C�B���R�M���R�F�C���L�C�?�P�C�Q�R���G�L�R�C�E�C�P�
���@�S�R���L�M�R
�Q�K�?�J�J�C�P���R�F�?�L�������?�L�B���L�M�R���J�?�P�E�C�P���R�F�?�L����������

datafile
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C  0    0  .6685
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H  .927 0  1.203
H -.927 0  1.203

end
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C TAPE21c.dzp
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symmetry D(2h)
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���K�S�Q�R���?�J�Q�M���@�C
�M�N�C�P�?�R�M�P�Q���M�D���R�F�C���Q�W�K�K�C�R�P�W���E�P�M�S�N���G�L���U�F�G�A�F���R�F�C���D�P�?�E�K�C�L�R���F�?�Q���@�C�C�L���A�M�K�N�S�R�C�B�����'�S�P�R�F�C�P�K�M�P�C�
���R�U�M���D�P�?�E�K�C�L�R�Q
�K�S�Q�R���L�M�R���@�C���Q�W�K�K�C�R�P�W���C�O�S�G�T�?�J�C�L�R���G�L���R�F�C���K�M�J�C�A�S�J�C���M�L�J�W���@�W���?�L���G�K�N�P�M�N�C�P���P�M�R�?�R�G�M�L�����5�F�C���G�K�N�J�G�C�B���G�L�R�C�P�L�?�J
�P�C�D�J�C�A�R�G�M�L���M�D���R�F�C���D�P�?�E�K�C�L�R���K�S�Q�R���@�C���M�L�C���M�D���R�F�C���Q�W�K�K�C�R�P�W���M�N�C�P�?�R�M�P�Q���G�L���R�F�C���N�M�G�L�R���E�P�M�S�N���Q�W�K�K�C�R�P�W���R�F�?�R���G�Q���S�Q�C�B���G�L
�R�F�C���D�P�?�E�K�C�L�R���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�Land �R�F�C���K�M�J�C�A�S�J�?�P���Q�W�K�K�C�R�P�W���E�P�M�S�N���K�S�Q�R���?�J�Q�M���A�M�L�R�?�G�L���?���N�P�M�N�C�P���P�M�R�?�R�G�M�L���R�F�?�R���K�?�N�Q
�R�F�C���R�U�M���D�P�?�E�K�C�L�R�Q���M�L�R�M���C�?�A�F���M�R�F�C�P��

�5�F�C���C�V�?�K�N�J�C���M�D���R�F�C���$���)�����K�M�J�C�A�S�J�C���G�K�N�J�G�A�G�R�J�W���?�Q�Q�S�K�C�Q���R�F�?�R���?�J�J���D�P�?�E�K�C�L�R�Q���?�P�Csingle atom �D�P�?�E�K�C�L�R�Q�����8�F�C�L
�R�F�C���D�P�?�E�K�C�L�R�Q���?�P�C���J�?�P�E�C�P���R�F�C���B�?�R�?���P�C�A�M�P�B�Q���G�L���R�F�C���?�R�M�K�Q���I�C�W���F�?�T�C���R�M���@�C���C�V�R�C�L�B�C�B�����W�M�S���K�S�Q�R���Q�N�C�A�G�D�W���U�F�G�A�F
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SYMMETRY T(D)
Atoms

Ni 0     0     0
C -1.06 -1.06  1.06 f=CO/1
C -1.06  1.06 -1.06 f=CO/2
C -1.06  1.06 -1.06 f=CO/3
C  1.06 -1.06 -1.06 f=CO/4
O  1.71  1.71  1.71 f=CO/1
O -1.71 -1.71  1.71 f=CO/2
O -1.71  1.71 -1.71 f=CO/3
O  1.71 -1.71 -1.71 f=CO/4

End
Fragments

CO TAPE21co.yesterday
Ni t21ni.dzp

End
End Input
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�5�F�C���J�?�Q�R���N�?�P�R�����L���C�L�S�K�C�P�?�R�C�Q���R�F�C���G�L�B�G�T�G�B�S�?�J���$�0���D�P�?�E�K�C�L�R�Q�����F�C�P�C���W�M�S���B�C�D�G�L�C���U�F�G�A�F���$���?�L�B���0���@�C�J�M�L�E���R�M�E�C�R�F�C�P���G�L
�M�L�C���$�0���D�P�?�E�K�C�L�R��
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���G�K�N�J�W�G�L�E���R�F�Cdefault �D�M�P���R�F�G�Q���?�R�M�K�����G�R���G�Q���?���D�P�?�E�K�C�L�R���M�L���G�R�Q���M�U�L�����*�L���R�F�C
�$���)�����C�V�?�K�N�J�C���@�C�D�M�P�C���R�F�C���B�C�D�?�S�J�R���?�N�N�J�G�C�B���R�M���?�J�J���?�R�M�K�Q��

�/�M�R�C���R�F�?�R���M�L�C���Q�F�M�S�J�B���S�Q�C���R�F�C���D�����N�?�P�R���D�M�P���Q�W�K�K�C�R�P�W���C�O�S�G�T�?�J�C�L�R���D�P�?�E�K�C�L�R�Q�����*�L���R�F�C���L�C�V�R���C�V�?�K�N�J�C�
���"�%�'���?�Q�Q�S�K�C�Q
�R�F�C���D�P�?�E�K�C�L�R�Q���$�0���
���$�0���
���$�0���
���?�L�B���$�0���
���R�M���@�C���M�D���B�G�D�D�C�P�C�L�R���D�P�?�E�K�C�L�R���R�W�N�C�Q�
���C�T�C�L���R�F�M�S�E�F���R�F�C�W���?�P�C���A�M�K�G�L�E
�D�P�M�K���R�F�C���Q�?�K�C���5�"�1�&���������5�F�C�P�C�D�M�P�C���"�%�'���U�G�J�J���?�Q�Q�S�K�C���Q�W�K�K�C�R�P�W���/�0�4�:�.���G�L���R�F�C���L�C�V�R���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L�
���?�L�B���U�G�J�J���L�M�R
�P�S�L���G�L���5�	�%�
���Q�W�K�K�C�R�P�W��

Atoms
Ni 0     0     0
C -1.06 -1.06  1.06 f=CO1
C -1.06  1.06 -1.06 f=CO2
C -1.06  1.06 -1.06 f=CO3
C  1.06 -1.06 -1.06 f=CO4

����



O  1.71  1.71  1.71 f=CO1
O -1.71 -1.71  1.71 f=CO2
O -1.71  1.71 -1.71 f=CO3
O  1.71 -1.71 -1.71 f=CO4

End
Fragments

CO1 TAPE21co.yesterday
CO2 TAPE21co.yesterday
CO3 TAPE21co.yesterday
CO4 TAPE21co.yesterday
Ni t21ni.dzp

End
End Input
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Fragment files

�5�F�C���5�"�1�&�������P�C�Q�S�J�R���D�G�J�C�Q���D�P�M�K���R�F�C���"�%�'���A�M�K�N�S�R�?�R�G�M�L�Q���M�L���R�F�C���D�P�?�E�K�C�L�R�Q���R�F�?�R���A�M�L�Q�R�G�R�S�R�C���?���K�M�J�C�A�S�J�C���A�M�K�N�J�C�R�C�J�W
�A�F�?�P�?�A�R�C�P�G�X�C���R�F�C�Q�C���D�P�?�E�K�C�L�R�Q�����5�F�C���D�P�?�E�K�C�L�R���5�"�1�&�������D�G�J�C�Q���K�S�Q�R���@�C���?�R�R�?�A�F�C�B���?�Qfragment files�����5�F�G�Q���G�Q
�?�A�F�G�C�T�C�B���U�G�R�F���R�F�C���I�C�W���'�3�"�(�.�&�/�5�4�����4�C�C���?�J�Q�M���R�F�C���L�C�V�R���Q�C�A�R�G�M�L���D�M�P���R�F�C���P�C�J�?�R�G�M�L���@�C�R�U�C�C�L���"�R�M�K���R�W�N�C�

�'�P�?�E�K�C�L�R���R�W�N�C���?�L�B���'�P�?�E�K�C�L�R���D�G�J�C���L�?�K�C�Q��

FRAGMENTS {Directory}
FragType FragFile
FragType FragFile
...

end

FragType

�0�L�C���M�D���R�F�C���D�P�?�E�K�C�L�Rtypes �B�C�D�G�L�C�B���S�L�B�C�P���?�R�M�K�Q�
���C�G�R�F�C�P���C�V�N�J�G�A�G�R�J�W���	�D���D�P�?�E�R�W�N�C���L�
���M�P���G�K�N�J�G�A�G�R�J�W���	�D�P�?�E�K�C�L�R
�R�W�N�C���?�R�M�K���R�W�N�C�
���G�D���R�F�C���D�����M�N�R�G�M�L���G�Q���L�M�R���S�Q�C�B�
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FragFile
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���R�F�G�Q���G�Q���R�F�C���J�M�A�?�J���B�G�P�C�A�R�M�P�W���U�F�C�P�C���R�F�C���H�M�@���P�S�L�Q�����:�M�S���K�?�W���R�F�C�P�C�D�M�P�C���M�K�G�R���R�F�C���B�G�P�C�A�R�M�P�W
�?�L�B���E�G�T�C���Q�G�K�N�J�C���	�J�M�A�?�J�
���D�G�J�C���L�?�K�C�Q���G�D���?�J�J���R�F�C���D�G�J�C�Q���?�P�C���N�P�C�Q�C�L�R���G�L���R�F�C���U�M�P�I�G�L�E���B�G�P�C�A�R�M�P�W���M�D���R�F�C���H�M�@��

�0�@�T�G�M�S�Q�J�W�
���'�P�?�E�'�G�J�C���G�Q���A�?�Q�C���Q�C�L�Q�G�R�G�T�C�����)�M�U�C�T�C�P�
���'�P�?�E�5�W�N�C���G�Q���?�J�Q�M���R�P�C�?�R�C�B���?�Q���A�?�Q�C���Q�C�L�Q�G�R�G�T�C�����Q�C�C���?�J�Q�M���R�F�C
�"�5�0�.�4���I�C�W���B�G�Q�A�S�Q�Q�G�M�L���	�D�����M�N�R�G�M�L�
�����5�F�C���P�C�?�Q�M�L���G�Q���R�F�?�R���R�F�C�P�C���?�P�C���Q�F�M�P�R�A�S�R�Q���N�M�Q�Q�G�@�J�C���R�M���R�F�C���C�D�D�C�A�R���R�F�?�R���R�F�C
�'�P�?�E�5�W�N�C���L�?�K�C���	�G�L���R�F�C���?�R�M�K�Q���@�J�M�A�I�
���G�Q���G�K�K�C�B�G�?�R�C�J�W���G�L�R�C�P�N�P�C�R�C�B���?�Q���R�F�C���L�?�K�C���M�D���R�F�C���D�P�?�E�K�C�L�R���D�G�J�C��

�5�F�C���I�C�W���'�3�"�(�.�&�/�5�4���K�?�W���@�C���S�Q�C�B���?�L�W���L�S�K�@�C�P���M�D���R�G�K�C�Q���G�L���R�F�C���G�L�N�S�R���D�G�J�C�����5�F�G�Q���G�Q���A�M�L�T�C�L�G�C�L�R���G�D���W�M�S���C�K�N�J�M�W���?
�Q�G�X�C�?�@�J�C���L�S�K�@�C�P���M�D���D�P�?�E�K�C�L�R���D�G�J�C�Q�
���U�G�R�F���Q�S�@�Q�C�R�Q���J�M�A�?�R�C�B���G�L���B�G�D�D�C�P�C�L�R���B�G�P�C�A�R�M�P�G�C�Q�����:�M�S���A�?�L���R�F�C�L���S�Q�C���R�F�C���I�C�W
�Q�C�N�?�P�?�R�C�J�W���D�M�P���C�?�A�F���B�G�P�C�A�R�M�P�W�
���R�M���?�T�M�G�B���R�W�N�G�L�E���J�M�L�E���N�?�R�F���L�?�K�C�Q���D�M�P���?�J�J���R�F�C���D�G�J�C�Q�����'�P�?�E�R�W�N�C�Q���R�F�?�R���M�A�A�S�P���G�L���R�F�C
�D�P�?�E�K�C�L�R�Q���@�J�M�A�I�	�Q�
�
���@�S�R���R�F�?�R���?�P�C���L�M�R���P�C�D�C�P�P�C�B���@�W���?�R�M�K�Q���?�P�C���G�E�L�M�P�C�B�����/�M���D�P�?�E�K�C�L�R���D�G�J�C�Q���K�S�Q�R���@�C���Q�N�C�A�G�D�G�C�B���D�M�P
�B�S�K�K�W���?�R�M�K�Q���	�V�V�
��

�*�R���G�Q���?�J�J�M�U�C�B���R�M���S�Q�C���M�L�C���?�L�B���R�F�C���Q�?�K�C���D�P�?�E�K�C�L�R���D�G�J�C���D�M�P���B�G�D�D�C�P�C�L�R���D�P�?�E�K�C�L�R���R�W�N�C�Q�����&�V�?�K�N�J�C��

����



ATOMS
C.1 x1 y1 z1
C.2 x2 y2 z2
...

end
fragments

C.1 TAPE21.c
C.2 TAPE21.c
...

end
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�R�W�N�C�Q���?�P�C���L�M�U���G�B�C�L�R�G�A�?�J���Q�G�L�A�C���R�F�C�W���?�P�C���A�F�?�P�?�A�R�C�P�G�X�C�B���@�W���R�F�C���Q�?�K�C���D�P�?�E�K�C�L�R���D�G�J�C�
���@�S�R���D�P�M�K���R�F�C���N�P�M�E�P�?�K���Q���N�M�G�L�R
�M�D���T�G�C�U���R�F�C�W���?�P�C���B�G�D�D�C�P�C�L�R���?�L�B���A�?�L���R�F�C�P�C�D�M�P�C���L�M�R���@�C���Q�W�K�K�C�R�P�W���C�O�S�G�T�?�J�C�L�R��
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2.4 Model Hamiltonians

Electronic Configuration
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Spin: restricted vs. unrestricted

UNRESTRICTED
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Unrestricted and Spin-Orbit Coupling
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Net Charge and Spin polarization
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Orbital occupations: electronic configuration, excited states
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Spin-polarized start-up potential
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Hartree-Fock and hybrid potentials

�)�?�P�R�P�C�C���'�M�A�I���?�L�B���R�F�C���F�W�@�P�G�B���N�M�R�C�L�R�G�?�J�Q���A�?�L���L�M�R���M�P���Q�F�M�S�J�B���L�M�R���@�C���S�Q�C�B���G�L���A�M�K�@�G�L�?�R�G�M�L���U�G�R�F���E�C�M�K�C�R�P�W
�M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L�
���5�4�
���*�3�$�
���-�5�
���D�P�C�O�S�C�L�A�G�C�Q�
���/�.�3���A�F�C�K�G�A�?�J���Q�F�G�D�R�
���Q�N�G�L���Q�N�G�L���A�M�S�N�J�G�L�E�
���R�G�K�C���B�C�N�C�L�B�C�L�R���%�'�5�
���&�1�3
�E���R�C�L�Q�M�P�
���D�P�M�X�C�L���A�M�P�C�Q��

�/�S�K�C�P�G�A�?�J���N�P�M�@�J�C�K�Q���F�?�T�C���@�C�C�L���D�M�S�L�B���U�G�R�F���R�F�C���N�P�C�Q�C�L�R���G�K�N�J�C�K�C�L�R�?�R�G�M�L���M�D���)�?�P�R�P�C�C���'�M�A�I���M�P���F�W�@�P�G�B�Q���B�S�P�G�L�E���R�F�C
�4�$�'�
���C�Q�N�C�A�G�?�J�J�W���G�D���R�F�C���K�M�J�C�A�S�J�C���F�?�Q���Q�W�K�K�C�R�P�W���/�0�4�:�.���?�L�B���?���@�?�Q�G�Q���Q�C�R���5�;�1���M�P���J�?�P�E�C�P���G�Q���S�Q�C�B�����8�M�P�I�?�P�M�S�L�B���G�Q
�R�M���S�Q�C���?�J�U�?�W�Q���R�F�C���%�&�1�&�/�%�&�/�$�:���I�C�W���U�G�R�F���P�?�R�F�C�P���Q�R�P�G�A�R���A�P�G�R�C�P�G�?���D�M�P���R�F�C���@�?�Q�G�Q���Q�C�R���B�C�N�C�L�B�C�L�A�C�
���L�?�K�C�J�W
�@�?�Q�����C���������*�L���R�F�C���"�%�'�����������������R�F�C���%�&�1�&�/�%�&�/�$�:���I�C�W���G�Q���?�S�R�M�K�?�R�G�A�?�J�J�W���Q�U�G�R�A�F�C�B���M�L���G�L���R�F�C���A�?�Q�C���M�D���?���)�?�P�R�P�C�C��
�'�M�A�I���M�P���?���F�W�@�P�G�B���N�M�R�C�L�R�G�?�J�����5�F�C���P�C�Q�S�J�R���M�D���R�F�C���%�&�1�&�/�%�&�/�$�:���I�C�W���G�Q���R�F�?�R���J�G�L�C�?�P���B�C�N�C�L�B�C�L�A�C���M�D���R�F�C���@�?�Q�G�Q���Q�C�R���G�Q
�P�C�B�S�A�C�B���@�W���P�C�K�M�T�G�L�E���J�G�L�C�?�P���A�M�K�@�G�L�?�R�G�M�L�Q���R�F�?�R���A�M�P�P�C�Q�N�M�L�B���U�G�R�F���C�G�E�C�L�T�?�J�S�C�Q���G�L���R�F�C���T�G�P�R�S�?�J���4�'�0�Q���M�T�C�P�J�?�N
�K�?�R�P�G�V�
���U�F�G�A�F���?�P�C���Q�K�?�J�J�C�P���R�F�?�L�
���G�L���R�F�G�Q���A�?�Q�C�
�����C���������/�M�R�C���R�F�?�R���R�F�G�Q���G�Q���?���P�?�R�F�C�P���J�?�P�E�C���T�?�J�S�C�
���Q�S�A�F���R�F�?�R���G�R���U�G�J�J���F�?�T�C
�?�L���C�D�D�C�A�R���M�L���R�F�C���@�M�L�B�G�L�E���C�L�C�P�E�W�����'�M�P���%�;���?�L�B���%�;�1���@�?�Q�G�Q���Q�C�R�Q���R�F�G�Q���T�?�J�S�C���U�G�J�J���L�M�P�K�?�J�J�W���L�M�R���P�C�Q�S�J�R���G�L���P�C�B�S�A�R�G�M�L���M�D
�R�F�C���T�G�P�R�S�?�J���Q�N�?�A�C�����)�M�U�C�T�C�P�
���D�M�P���5�;�1�
���5�;���1�
���2�;���1���?�L�B���J�?�P�E�C�P���R�F�G�Q���U�G�J�J���M�D�R�C�L���P�C�Q�S�J�R���G�L���P�C�B�S�A�R�G�M�L���M�D���R�F�C���@�?�Q�G�Q
�Q�C�R�
���U�F�G�A�F���U�G�J�J���F�?�T�C���?�L���C�D�D�C�A�R���M�L���R�F�C���?�A�A�S�P�?�A�W���M�D���R�F�C���@�M�L�B�G�L�E���C�L�C�P�E�W�����*�L���R�F�C�Q�C���A�?�Q�C�Q���M�L�C���A�M�S�J�B���R�P�W���?���Q�K�?�J�J�C�P
�T�?�J�S�C���R�F�?�L�����C�����
���@�S�R���@�C���?�U�?�P�C���R�F�?�R���L�S�K�C�P�G�A�?�J���N�P�M�@�J�C�K�Q���K�?�W���M�A�A�S�P�����*�D���R�F�C���K�M�J�C�A�S�J�C���F�?�Q���Q�W�K�K�C�R�P�W���R�F�C
�L�S�K�C�P�G�A�?�J���N�P�M�@�J�C�K�Q���?�P�C���P�C�B�S�A�C�B��

�5�F�C���M�P�G�E�G�L���M�D���R�F�G�Q���N�P�M�@�J�C�K���G�Q���R�F�?�R���D�M�P���?�L���?�A�A�S�P�?�R�C���B�C�Q�A�P�G�N�R�G�M�L���M�D���)�?�P�R�P�C�C���'�M�A�I���C�V�A�F�?�L�E�C���M�L�C���L�C�C�B�Q���K�M�P�C
�	�B�G�D�D�S�Q�C�
���D�G�R���D�S�L�A�R�G�M�L�Q���G�L���R�F�C���D�G�R���N�P�M�A�C�B�S�P�C���U�F�G�A�F���G�Q���S�Q�C�B���G�L���"�%�'�
���U�F�G�A�F���S�Q�C�Q���M�L�J�W���D�G�R���D�S�A�R�G�M�L�Q���M�L���R�F�C���R�U�M���A�C�L�R�C�P�Q
�M�D���R�F�C���R�U�M���4�5�0�Q�����0�L�C���A�?�L���E�C�R���K�M�P�C���B�G�D�D�S�Q�C���D�G�R���D�S�L�A�R�G�M�L�Q���G�D���M�L�C���?�B�B�Q���G�L���R�F�C���$�P�C�?�R�C���P�S�L���M�D���?�L���?�R�M�K���R�F�C���I�C�W��

AddDiffuseFit

�*�D���R�F�C���#�"�4�*�4���I�C�W���G�Q���S�Q�C�B���M�L�C���A�?�L���?�J�Q�M���?�B�B���R�F�G�Q���I�C�W���G�L���R�F�C���K�M�J�C�A�S�J�?�P���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L���	�R�F�C���Q�A�P�G�N�R�Q���G�L���"�%�'���U�G�J�J���R�F�C�L
�?�S�R�M�K�?�R�G�A�?�J�J�W���?�B�B���R�F�G�Q���G�L���R�F�C���$�P�C�?�R�C���P�S�L�Q���M�D���R�F�C���?�R�M�K�Q�
�����*�D���M�L�C���?�B�B�Q���R�F�G�Q���I�C�W���N�P�C�J�G�K�G�L�?�P�W���P�C�Q�S�J�R�Q���G�L�B�G�A�?�R�C���R�F�?�R
�M�L�C���A�?�L���J�M�U�C�P���R�F�C���T�?�J�S�C���D�M�P���R�F�C���B�C�N�C�L�B�C�L�A�W���I�C�W���R�M���@�?�Q�����C���������4�S�A�F���?���J�M�U���T�?�J�S�C���D�M�P���R�F�C���B�C�N�C�L�B�C�L�A�W���I�C�W
�L�M�P�K�?�J�J�W���K�C�?�L�Q���R�F�?�R���R�F�C���@�?�Q�G�Q���Q�C�R���G�Q���L�M�R���P�C�B�S�A�C�B���D�M�P���@�?�Q�G�Q���Q�C�R�Q���M�D���5�;�1���M�P���5�;���1���O�S�?�J�G�R�W��

�'�M�P���@�C�L�A�F�K�?�P�I���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L�Q���M�L�C���A�M�S�J�B���S�Q�C���?���J�?�P�E�C���@�?�Q�G�Q���Q�C�R�
���J�G�I�C���R�F�C���2�;���1���@�?�Q�G�Q���Q�C�R�����*�L���Q�S�A�F���A�?�Q�C�Q���G�R���G�Q
�P�C�A�M�K�K�C�L�B�C�B���R�M���S�Q�C���?�R���J�C�?�Q�R���?�L���?�A�A�S�P�?�A�W���M�D�������D�M�P���R�F�C���G�L�R�C�E�P�?�R�G�M�L�����5�F�S�Q���D�M�P���?�A�A�S�P�?�R�C���F�W�@�P�G�B���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L�Q���M�L�C
�A�M�S�J�B���S�Q�C��

basis
type QZ4P

end
AddDiffuseFit
Dependency bas=1e-4
integration 6 6 6

Meta-GGA and hybrid energy functionals
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SICOEP
{IPRINT n}
{NOLOCALIZE}
{LOCALIZE {thrs}}
{LDA name {Xa}}
{GGA name}
{SELFCONSISTENT n}
{POSTSCF}
{SKIPCYCLES every {start}}
{STABLE frac}
{NHOMO Nalpha {Nbeta}}
{CORE cor}
{DENSITY mode}
{SHIPV filename}
{READV filename}
{READMOS filename {FREEZE}}
{WRITEMOS filename}
{NAILCANONICALS {eps}}
{NPFITS n}

end
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{FILE_NAME  filename}
{DAMPING    damping}
{DAMP_PARAM damp_param {a b c}}
{COMBI      combi}
{DISPALL}
{NODEFAULT}
{ATOMTYPE
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SUBEND}
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�C�L�T�G�P�M�L�K�C�L�R���T�?�P�G�?�@�J�C���"�%�'�3�&�4�0�6�3�$�&�4���G�Q���Q�C�R�
���R�F�C���B�C�D�?�S�J�R���T�?�J�S�C���D�M�P���D�G�J�C�L�?�K�C���G�Q�����"�%�'�3�&�4�0�6�3�$�&�4��
�.�.�%�G�Q�N�C�P�Q�G�M�L���B�G�Q�N���N�?�P�?�K��

DAMPING damping

�0�N�R�G�M�L�?�J�����%�C�D�G�L�C�Q���R�F�C���I�G�L�B���M�D���B�?�K�N�G�L�E���D�S�L�A�R�G�M�L���R�M���@�C���S�Q�C�B�
���B�?�K�N�G�L�E���A�?�L���@�C���M�L�C���M�D��
�Q�G�E�K�����Q�G�E�K�M�G�B���	�B�C�D�?�S�J�R�

�D�C�P�K�G�����'�C�P�K�G���J�G�I�C���D�S�L�A�R�G�M�L���	�(�P�G�K�K�C���<������ �=�


DAMP_PARAM damp_param {a b c}

�0�N�R�G�M�L�?�J�����%�C�D�G�L�C�Q���U�F�G�A�F���N�?�P�?�K�C�R�C�P�Q���M�D���R�F�C���B�?�K�N�G�L�E���D�S�L�A�R�G�M�L���Q�F�M�S�J�B���@�C���S�Q�C�B�
���B�?�K�N�>�N�?�P�?�K���A�?�L���@�C���M�L�C
�M�D��
�R�X�����N�?�P�?�K�C�R�C�P�Q���M�N�R�G�K�G�X�C�B���D�M�P���1�#�&���5�;�1���	�B�C�D�?�S�J�R�

�B�X�����N�?�P�?�K�C�R�C�P�Q���M�N�R�G�K�G�X�C�B���D�M�P���1�#�&���%�;�1
�E�P�G�K�K�C�����N�?�P�?�K�C�R�C�P�Q���D�P�M�K���(�P�G�K�K�C���N�?�N�C�P
�A�S�Q�R���?���@���A�����N�?�P�?�K�C�R�C�P�Q���?�P�C���?�
���@���?�L�B���A

����



COMBI combi

�0�N�R�G�M�L�?�J�����%�C�D�G�L�C�Q���R�F�C���I�G�L�B���M�D���A�M�K�@�G�L�?�R�G�M�L���P�S�J�C���R�M���@�C���S�Q�C�B�
���A�M�K�@�G���A�?�L���@�C���M�L�C���M�D��
�Q���I�����4�J�?�R�C�P���,�G�P�I�U�M�M�B���A�M�K�@�G�L�?�R�G�M�L���P�S�J�C���	�B�C�D�?�S�J�R�
�<������ �=
�Q�O�P�R�����Q�O�S�?�P�C���P�M�M�R���A�M�K�@�G�L�?�R�G�M�L���P�S�J�C

DISPALL

�0�N�R�G�M�L�?�J�����*�D���N�P�C�Q�C�L�R�
���?�J�J���?�R�M�K���N�?�G�P�Q���?�P�C���A�M�L�Q�G�B�C�P�C�B�
���C�J�Q�C�
���M�L�J�W���A�M�L�R�P�G�@�S�R�G�M�L�Q���D�P�M�K���B�G�D�D�C�P�C�L�R���D�P�?�E�K�C�L�R�Q
�	�B�G�D�D�C�P�C�L�R���G�L�B�C�V�C�Q�
���Q�C�C���@�C�J�M�U�
���?�P�C���A�M�L�Q�G�B�C�P�C�B�����%�*�4�1�"�-�-���G�Q���/�0�5���R�F�C���B�C�D�?�S�J�R��

NODEFAULT

�0�N�R�G�M�L�?�J�����#�W���B�C�D�?�S�J�R�
���G�D���R�F�C�P�C���G�Q���L�M���K�?�R�A�F���D�M�P���?���E�G�T�C�L���?�R�M�K���R�W�N�C�
���"�%�'���J�M�M�I�Q���G�L���R�F�C���N�?�P�?�K�C�R�C�P���D�G�J�C���Q�N�C�A�G�D�G�C�B
�G�L���'�*�-�&�/�"�.�&���D�M�P���?�R�M�K�G�A���B�C�D�?�S�J�R���N�?�P�?�K�C�R�C�P�Q���	�(�P�G�K�K�C���Q���M�L�C�Q�
�����/�0�%�&�'�"�6�-�5���Q�U�G�R�A�F�C�Q���M�D�D���R�F�G�Q���A�F�C�A�I��
�&�V�?�K�N�J�C�����Q�S�N�N�M�Q�C���R�F�C���?�R�M�K���R�W�N�C���G�Q���)���R�C�V�R�����#�W���B�C�D�?�S�J�R���G�D���R�F�C�P�C���G�Q���L�M���K�?�R�A�F���D�M�P���)���R�C�V�R�
���@�S�R���R�F�C�P�C���G�Q���?���K�?�R�A�F
�D�M�P���)�
���N�?�P�?�K�C�R�C�P�Q���D�M�P���)���U�G�J�J���@�C���S�Q�C�B�����*�D���/�0�%�&�'�"�6�-�5���G�Q���Q�C�R�
���?�L�B���R�F�C�P�C���G�Q���L�M���K�?�R�A�F���D�M�P���)���R�C�V�R���?�L���C�P�P�M�P
�K�C�Q�Q�?�E�C���G�Q���N�P�G�L�R�C�B���?�L�B���"�%�'���U�G�J�J���Q�R�M�N��

ATOMTYPE

�0�N�R�G�M�L�?�J�����'�M�P���G�L�N�S�R���Q�S�N�N�J�G�C�B���A���
���N�M�J�?�P�G�X�?�@�G�J�G�R�W���?�L�B���P�?�B�G�S�Q���N�?�P�?�K�?�R�C�P�Q���M�D���?�R�M�K���R�W�N�C�Q�����?�R�R�W�N�C���K�S�Q�R���C�V�?�A�R�J�W
�K�?�R�A�F���?�L���?�R�M�K���R�W�N�C���L�?�K�C���N�P�C�Q�C�L�R���G�L���R�F�C���"�5�0�.�4���@�J�M�A�I���D�M�P���@�C�G�L�E���P�C�A�M�E�L�G�X�C�B�����A���
���N�M�J���?�L�B���P�?�B���?�P�C���G�L���?���S��

�"�R�M�K���R�W�N�C�Q���?�L�B���D�P�?�E�K�C�L�R���G�L�B�C�V�C�Q���?�P�C���Q�N�C�A�G�D�G�C�B���G�L���R�F�C���"�5�0�.�4���I�C�W�@�J�M�A�I��

ATOMS
atom-type  x  y  z  FD=n
...

END

�'�%���G�Q���R�F�C���G�L�B�C�V���M�D���R�F�C���D�P�?�E�K�C�L�R�����'�%�������Q�U�G�R�A�F���M�D�D���R�F�C���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L���D�M�P���R�F�C���?�R�M�K�����*�D���%�*�4�1�"�-�-���G�Q���N�P�C�Q�C�L�R���G�L���R�F�C
�G�L�N�S�R�
���L�M�L���X�C�P�M���T�?�J�S�C�Q���M�D���'�%���M�L�J�W���F�?�T�C���?�L���?�L�?�J�W�R�G�A�?�J���P�M�J�C�����*�D���%�*�4�1�"�-�-���G�Q���L�M�R���N�P�C�Q�C�L�R�
���R�F�C���A�M�L�R�P�G�@�S�R�G�M�L�Q���?�P�C
�A�?�J�A�S�J�?�R�C�B���@�C�R�U�C�C�L���?�R�M�K�Q���M�D���B�G�D�D�C�P�C�L�R���L�M�L���X�C�P�M���T�?�J�S�C�Q���M�D���'�%�����#�W���B�C�D�?�S�J�R�
���'�%�������D�M�P���?�J�J���?�R�M�K�Q��

Relativistic effects

RELATIVISTIC {level} {formalism} {potential}

Level

�.�?�W���@�C���/�M�L�C���	�R�F�G�Q���Q�S�N�N�P�C�Q�Q�C�Q���R�F�C���I�C�W�
���?�L�B���G�Q���C�O�S�G�T�?�J�C�L�R���R�M���L�M�R���S�Q�G�L�E���R�F�C���I�C�W���?�R���?�J�J�
�
���4�A�?�J�?�P���	�B�C�D�?�S�J�R��
�Q�A�?�J�?�P���P�C�J�?�R�G�T�G�Q�R�G�A���C�D�D�C�A�R�Q�
�
���M�P���4�N�G�L�0�P�@�G�R���	�S�Q�G�L�E���B�M�S�@�J�C���E�P�M�S�N���Q�W�K�K�C�R�P�W�
��

Formalism

�1�?�S�J�G���	�B�C�D�?�S�J�R�
���M�P���;�0�3�"���	�;�0�3�"���G�Q���P�C�A�M�K�K�C�L�B�C�B���


Potential

�4�"�1�"���	�B�C�D�?�S�J�R�
���M�P���'�S�J�J�����5�F�C���'�S�J�J���M�N�R�G�M�L���G�Q���M�@�Q�M�J�C�R�C�����*�R���G�Q���F�C�P�C���K�?�G�L�J�W���D�M�P���F�G�Q�R�M�P�G�A�?�J���P�C�?�Q�M�L�Q�����5�F�C���4�"�1�"
�K�C�R�F�M�B���G�Q���B�C�Q�A�P�G�@�C�B���G�L���3�C�D���<���� �=���D�M�P���R�F�C���#�"�/�%���N�P�M�E�P�?�K�����5�F�C���Q�?�K�C���N�M�R�C�L�R�G�?�J���G�Q���S�Q�C�B���G�L���R�F�C���"�%�'���N�P�M�E�P�?�K��
�0�L�C���K�?�W���R�F�G�L�I���R�F�?�R���R�F�C���'�S�J�J���M�N�R�G�M�L���E�G�T�C�Q���C�V�R�P�?���?�A�A�S�P�?�A�W�����)�M�U�C�T�C�P�
���R�F�G�Q���G�Q���L�M�R���R�F�C���A�?�Q�C�
���G�R���M�L�J�W���J�C�?�B�Q���R�M
�C�V�R�P�?���$�1�6���R�G�K�C���?�L�B���C�V�R�P�?���%�*�4�,���Q�N�?�A�C���S�Q�?�E�C��

����



�5�F�C���I�C�W���3�&�-�"�5�*�7�*�4�5�*�$���G�L�Q�R�P�S�A�R�Q���"�%�'���R�M���R�?�I�C���P�C�J�?�R�G�T�G�Q�R�G�A���C�D�D�C�A�R�Q���G�L�R�M���?�A�A�M�S�L�R�����#�W���B�C�D�?�S�J�R���	�M�K�G�Q�Q�G�M�L���M�D���R�F�C
�I�C�W�
���R�F�G�Q���G�Q���Q�S�N�N�P�C�Q�Q�C�B�����3�C�A�M�K�K�C�L�B�?�R�G�M�L���S�Q�C�����3�C�J�?�R�G�T�G�Q�R�G�A���4�A�?�J�?�P���;�0�3�"���M�P���3�C�J�?�R�G�T�G�Q�R�G�A���4�N�G�L�0�P�@�G�R���;�0�3�"��

Pauli

�4�N�C�A�G�D�G�A�?�R�G�M�L���M�D���R�F�C���1�?�S�J�G���D�M�P�K�?�J�G�Q�K���K�C�?�L�Q���R�F�?�R���R�F�C���D�G�P�Q�R���M�P�B�C�P���P�C�J�?�R�G�T�G�Q�R�G�A���A�M�P�P�C�A�R�G�M�L�Q���	�R�F�C���1�?�S�J�G���)�?�K�G�J�R�M�L�G�?�L�

�U�G�J�J���@�C���S�Q�C�B���<�����������=�����*�L���?scalar �P�C�J�?�R�G�T�G�Q�R�G�A���P�S�L���"�%�'���C�K�N�J�M�W�Q���R�F�C���Q�G�L�E�J�C���N�M�G�L�R���E�P�M�S�N���Q�W�K�K�C�R�P�W���?�L�B���M�L�J�W���R�F�C
�Q�M���A�?�J�J�C�Bscalar �P�C�J�?�R�G�T�G�Q�R�G�A���A�M�P�P�C�A�R�G�M�L�Q�
���%�?�P�U�G�L���?�L�B���.�?�Q�Q���7�C�J�M�A�G�R�W�����5�F�C���R�P�C�?�R�K�C�L�R���G�Q���L�M�R���Q�R�P�G�A�R�J�W���D�G�P�Q�R���M�P�B�C�P�
���@�S�R
�G�Qquasi���P�C�J�?�R�G�T�G�Q�R�G�A�
���G�L���R�F�C���Q�C�L�Q�C���R�F�?�R���R�F�C���D�G�P�Q�R���M�P�B�C�P���Q�A�?�J�?�P���P�C�J�?�R�G�T�G�Q�R�G�A���1�?�S�J�G���)�?�K�G�J�R�M�L�G�?�L���G�Q���B�G�?�E�M�L�?�J�G�X�C�B���G�L���R�F�C
�Q�N�?�A�C���M�D���R�F�C���L�M�L���P�C�J�?�R�G�T�G�Q�R�G�A���Q�M�J�S�R�G�M�L�Q�
���G���C�����G�L���R�F�C���L�M�L���P�C�J�?�R�G�T�G�Q�R�G�A���@�?�Q�G�Q���Q�C�R��

�5�F�C���O�S�?�Q�G���P�C�J�?�R�G�T�G�Q�R�G�A���?�N�N�P�M�?�A�F���G�K�N�P�M�T�C�Q���P�C�Q�S�J�R�Q���A�M�L�Q�G�B�C�P�?�@�J�W���M�T�C�P���?���D�G�P�Q�R���M�P�B�C�P���R�P�C�?�R�K�C�L�R�����5�F�C�P�C���?�P�C�

�F�M�U�C�T�C�P�
���R�F�C�M�P�C�R�G�A�?�J���B�C�D�G�A�G�C�L�A�G�C�Q���B�S�C���R�M���R�F�C���Q�G�L�E�S�J�?�P���@�C�F�?�T�G�M�P���M�D���R�F�C���1�?�S�J�G���)�?�K�G�J�R�M�L�G�?�L���?�R���R�F�C���L�S�A�J�C�S�Q�����5�F�G�Q
�U�M�S�J�B���@�C�A�M�K�C���K�?�L�G�D�C�Q�R���G�L���?���A�M�K�N�J�C�R�C���@�?�Q�G�Q���Q�C�R���@�S�R���P�C�Q�S�J�R�Q���?�P�C���P�C�?�Q�M�L�?�@�J�C���U�G�R�F���R�F�C���L�M�P�K�?�J�J�W���C�K�N�J�M�W�C�B���@�?�Q�G�Q
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���R�F�G�Q���?�Q�N�C�A�R���G�K�N�J�G�C�Q���R�F�?�R���G�R���G�Q���L�M�R���P�C�A�M�K�K�C�L�B�C�B���R�M���?�N�N�J�W���R�F�G�Q���?�N�N�P�M�?�A�F���U�G�R�F���?�L���?�J�J���C�J�C�A�R�P�M�L
�@�?�Q�G�Q���Q�C�R���D�M�P���R�F�C���F�C�?�T�W���?�R�M�K�Q�
���?�L�B���D�M�P���T�C�P�W���F�C�?�T�W���C�J�C�K�C�L�R�Q���C�T�C�L���?���D�P�M�X�C�L���A�M�P�C���@�?�Q�G�Q���Q�C�R���M�D�R�C�L���D�?�G�J�Q���R�M���E�G�T�C
�?�A�A�C�N�R�?�@�J�C���P�C�Q�S�J�R�Q�����5�F�C���N�P�M�@�J�C�K�Q���U�G�R�F���R�F�C���O�S�?�Q�G���P�C�J�?�R�G�T�G�Q�R�G�A���?�N�N�P�M�?�A�F���M�D���R�F�C���1�?�S�J�G���)�?�K�G�J�R�M�L�G�?�L���?�P�C���B�G�Q�A�S�Q�Q�C�B
�D�M�P���C�V�?�K�N�J�C���G�L���3�C�D���<���� �=��

ZORA

�5�F�C���;�0�3�"���?�N�N�P�M�?�A�F���E�G�T�C�Q���E�C�L�C�P�?�J�J�W���@�C�R�R�C�P���P�C�Q�S�J�R�Q���R�F�?�L���R�F�C���1�?�S�J�G���D�M�P�K�?�J�G�Q�K�����'�M�P���?�J�J���C�J�C�A�R�P�M�L���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L�Q�
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�S�L�P�C�J�G�?�@�J�C�����5�F�C�P�C�D�M�P�C�
���U�G�R�F���G�R�Q���D�M�P�K�?�J���G�L�R�P�M�B�S�A�R�G�M�L���G�L���"�%�'���������
���R�F�C���;�0�3�"���K�C�R�F�M�B���G�Q���R�F�C���P�C�A�M�K�K�C�L�B�C�B
�?�N�N�P�M�?�A�F���D�M�P���P�C�J�?�R�G�T�G�Q�R�G�A���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L�Q���U�G�R�F���"�%�'��

�;�0�3�"���P�C�D�C�P�Q���R�M���R�F�C���;�C�P�M���0�P�B�C�P���3�C�E�S�J�?�P���"�N�N�P�M�V�G�K�?�R�G�M�L���<�����������=�����5�F�G�Q���D�M�P�K�?�J�G�Q�K���P�C�O�S�G�P�C�Q���Q�N�C�A�G�?�J���@�?�Q�G�Q���Q�C�R�Q�
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Spin-Orbit coupling
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Relativistic core potentials
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Solvents and other environments

COSMO: Conductor like Screening Model
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SOLVATION
{Surf Esurf {NOKEEP}}
{Div {Ndiv=3} {NFdiv=1} {Min=0.5} {OFAC=0.8}

{leb1=23} {leb2=29}{rleb=1.5} }
{NOASS}
{Solv {Name=solvent} {Eps=78.4} {Del=1.4} {Rad=1.4}

{Emp=0.0}{Cav0=1.321}{Cav1=0.0067639} }
{RADII
name1=value1
name2=value2

...
subend }
{Charged {Method=meth} {Conv=1e-6} {Omega=1.0} (Iter=300}

{Corr} }
{C-Mat How {SCF} tol=1e-10 }
{DISC {SC=0.01} {LEG=4} {TOL=0.1} }
{SCF {When} {How}
{LPRT }

End
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Warning about frequencies with COSMO model
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QM/MM: Quantum mechanical and Molecular Mechanics model
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DRF: Discrete Solvent Reaction Field Model
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DRF Theory
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Parameters needed in the DRF model
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���?�L�B���R�F�C���B�G�Q�R�P�G�@�S�R�C�B���?�R�M�K�G�A���N�M�J�?�P�G�X�?�@�G�J�G�R�G�C�Q���R�F�C���D�S�J�J���K�M�J�C�A�S�J�?�P
�N�M�J�?�P�G�X�?�@�G�J�G�R�W���R�C�L�Q�M�P�����5�F�C���?�R�M�K�G�A���A�F�?�P�E�C�Q���A�?�L���Q�R�P�?�G�E�F�R�D�M�P�U�?�P�B���@�C���M�@�R�?�G�L�C�B���S�Q�G�L�E���C���E�����.�S�J�R�G�N�M�J�C���%�C�P�G�T�C�B
�$�F�?�P�E�C�Q���	�.�%�$�
���<�4�C�C���Q�C�A�R�G�M�L���.�%�$�=���?�L�B���R�F�C���B�G�Q�R�P�G�@�S�R�C�B���N�M�J�?�P�G�X�?�@�G�J�G�R�G�C�Q���@�W���?�B�M�N�R�G�L�E���Q�R�?�L�B�?�P�B���N�?�P�?�K�C�R�C�P�Q���M�P
�P�C�D�G�R�R�G�L�E���R�F�C�K���R�M���K�?�R�A�F���R�F�C���A�?�J�A�S�J�?�R�C�B���N�M�J�?�P�G�X�?�@�G�J�G�R�W���R�C�L�Q�M�P���<�������
������ �=�����5�F�G�Q���?�J�J�M�U�Q���D�M�P���?���Q�G�K�N�J�C���N�P�M�A�C�B�S�P�C���R�M
�M�@�R�?�G�L���R�F�C���Q�M�J�T�C�L�R���K�M�B�C�J���N�?�P�?�K�C�R�C�P�Q���U�F�G�A�F���Q�S�@�Q�C�O�S�C�L�R�J�W���A�?�L���@�C���S�Q�C�B���G�L���R�F�C���%�3�'���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L��

DRF input

�5�M���P�S�L���?���%�3�'���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L���R�U�M���@�J�M�A�I���I�C�W�Q�
DRF�?�L�BEXTERNALS�
���?�P�C���P�C�O�S�G�P�C�B�����5�F�CDRF�I�C�W���A�M�L�R�P�M�J�Q���R�F�C
�E�C�L�C�P�?�J���M�N�R�G�M�L�Q���?�L�B���R�F�CEXTERNALS�I�C�W���N�P�M�T�G�B�C�Q���R�F�C���?�R�M�K�G�A���B�?�R�?���D�M�P���R�F�C���.�.���?�R�M�K�Q�����5�F�CDRF�I�C�Wshould
not �@�C���S�Q�C�B���G�L���A�M�K�@�G�L�?�R�G�M�L���U�G�R�F�����$�0�4�.�0�
���2�.���.�.�
���E�C�M�K�C�R�P�W���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L�
���D�P�C�O�S�C�L�A�W���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L���M�P���N�M�G�L�R
�A�F�?�P�E�C�Q��

�"���%�3�'���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L���?�P�C���G�L�T�M�I�C�B���@�W���R�F�C���D�M�J�J�M�U�G�L�E���@�J�M�A�I���I�C�WDRF��

DRF
{NORESP}
{NOPOL}
{NOCHAR}
{LOCALFIELD}
{EFIELD ex ey ez &}
{AFAC a}

end
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�%�3�'���G�Q���G�E�L�M�P�C�B���G�L���3�&�4�1�0�/�4�&���?�L�B���&�9�$�*�5�"�5�*�0�/

NOPOL

�5�F�C���K�?�L�W���@�M�B�W���M�N�C�P�?�R�M�P���G�Q���G�E�L�M�P�C�B���	�L�M���G�L�B�S�A�C�B���B�G�N�M�J�C�Q�


NOCHAR

�5�F�C���$�M�S�J�M�K�@���M�N�C�P�?�R�M�P���G�Q���G�E�L�M�P�C�B���	�L�M���A�F�?�P�E�C�Q�


LOCALFIELD

�-�M�A�?�J���'�G�C�J�B�Q���?�P�C���G�L�A�J�S�B�C�B

EFIELD

�)�M�K�M�E�C�L�C�M�S�Q���C�V�R�C�P�L�?�J���C�J�C�A�R�P�G�A���D�G�C�J�B���G�Q���G�L�A�J�S�B�C�B�����C�V���T�?�J�S�C���M�D���D�G�C�J�B���G�L���V���B�G�P�C�A�R�G�M�L�
���C�W���T�?�J�S�C���M�D���D�G�C�J�B���G�L���W��
�B�G�P�C�A�R�G�M�L�
���?�L�B���C�X���T�?�J�S�C���M�D���D�G�C�J�B���G�L���X���B�G�P�C�A�R�G�M�L�����"���A�M�L�R�G�L�S�?�R�G�M�L���Q�W�K�@�M�J�
�����
���G�Q���P�C�O�S�G�P�C�B�����5�F�C���S�L�G�R�Q���?�P�C���?�R�M�K�G�A
�S�L�G�R�Q��

EXTERNALS

�5�F�CEXTERNALS�@�J�M�A�I���I�C�W���A�M�L�R�P�M�J�Q���R�F�C���G�L�N�S�R���B�?�R�?���D�M�P���R�F�C���.�.���?�R�M�K�Q�����*�D���R�F�G�Q���@�J�M�A�I���G�Q���L�M�R���D�M�S�L�B���L�M���%�3�'
�A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L���U�G�J�J���@�C���N�C�P�D�M�P�K�C�B�����'�M�P���C�?�A�F���.�.���?�R�M�K���R�F�C���D�M�J�J�M�U�G�L�E���B�?�R�?���?�P�C���P�C�O�S�G�P�C�B��

EXTERNALS
atm num grp-nam grp-num, char, x, y, x, pol
...
GROUP
{...}

end

atm

�5�W�N�C���M�D���?�R�M�K�
���G���C���
���)�
���0�
��������

num

�L�S�K�@�C�P���M�D���?�R�M�K�Q���	�M�N�R�G�M�L�?�J�


grp-nam

�/�?�K�C���M�D���R�F�C���E�P�M�S�N���R�M���U�F�G�A�F���R�F�C���?�R�M�K���@�C�J�M�L�E�Q

grp-num

�/�S�K�@�C�P���M�D���R�F�C���E�P�M�S�N���R�M���U�F�G�A�F���R�F�C���?�R�M�K���@�C�J�M�L�E

char

�?�R�M�K�G�A���A�F�?�P�E�C���	�G�L���?�R�M�K�G�A���S�L�G�R�Q�


x

�V���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C

�	��



y

�W���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C

z

�X���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C

pol

�?�R�M�K�G�A���N�M�J�?�P�G�X�?�@�G�J�G�R�W���	�G�L���?�R�M�K�G�A���S�L�G�R�Q�


GROUP

�*�L�B�G�A�?�R�C�Q���R�F�C���C�L�B���M�D���E�P�M�S�N

�5�F�C���Q�C�N�?�P�?�R�G�M�L���M�D���K�M�J�C�A�S�J�C�Q���G�L�R�MGROUP���Q���?�P�C���G�K�N�M�P�R�?�L�R�����4�G�L�A�C���G�L���R�F�C���K�?�L�W���@�M�B�W���N�M�J�?�P�G�X�?�R�G�M�L���M�N�C�P�?�R�M�P���M�L�J�W
�G�L�R�C�P���K�M�J�C�A�S�J�?�P���G�L�R�C�P�?�A�R�G�M�L�Q�
���G���C�����M�L�J�W���G�L�R�C�P�?�A�R�G�M�L���@�C�R�U�C�C�L���Q�G�R�C�Q���U�F�G�A�F���B�M���L�M�R���@�C�J�M�L�E���R�M���R�F�C���Q�M�K�C���E�P�M�S�N�
���?�P�C
�G�L�A�J�S�B�C�B�����5�F�C�P�C�D�M�P�C�
���G�R���G�Q���G�K�N�M�P�R�?�L�R���R�F�?�R���R�F�C���A�M�K�@�G�L�C�B���Q�R�P�G�L�E���	grp-nam �� grp-num �
���G�Q���S�L�G�O�S�C���D�M�P���C�?�A�F
GROUP��

�"�L���C�V�?�K�N�J�C���M�D���?EXTERNALS�@�J�M�A�I���D�M�P���R�U�M���U�?�R�C�P���K�M�J�C�A�S�J�C�Q��
EXTERNALS

O  4 water    2, -0.6690, -11.380487, -11.810553,  -4.515226,  9.3005
H  5 water    2,  0.3345, -13.104751, -11.837669,  -3.969549,  0.0690
H  6 water    2,  0.3345, -10.510898, -12.853311,  -3.320199,  0.0690
GROUP
O  7 water    3, -0.6690,  -1.116350,   9.119186,  -3.230948,  9.3005
H  8 water    3,  0.3345,  -2.822714,   9.717033,  -3.180632,  0.0690
H  9 water    3,  0.3345,  -0.123788,  10.538199,  -2.708607,  0.0690
GROUP
{...}

end

FDE: Frozen Density Embedding

�5�F�C���'�P�M�X�C�L���%�C�L�Q�G�R�W���&�K�@�C�B�B�G�L�E���	�'�%�&�
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�R�F�C���C�J�C�A�R�P�M�L�G�A���Q�R�P�S�A�R�S�P�C���M�D���?�L���C�K�@�C�B�B�C�B���Q�W�Q�R�C�K�����5�F�C���C�K�@�C�B�B�G�L�E���N�M�R�C�L�R�G�?�J���	�&�O���������G�L���3�C�D�����<������ �=�
���B�C�N�C�L�B�Q
�C�V�N�J�G�A�G�R�J�W���M�L���C�J�C�A�R�P�M�L���B�C�L�Q�G�R�G�C�Q���A�M�P�P�C�Q�N�M�L�B�G�L�E���R�M���R�F�C���C�K�@�C�B�B�C�B���Q�S�@�Q�W�Q�R�C�K���	�C���E�����?���Q�M�J�T�?�R�C�B���K�M�J�C�A�S�J�C�
���?�L�B���G�R�Q
�C�L�T�G�P�M�L�K�C�L�R���	�C���E�����Q�M�J�T�C�L�R�
�����'�M�P���?���B�C�R�?�G�J�C�B���P�C�T�G�C�U�
���Q�C�C���3�C�D�����<������ �=�����5�F�C���"�%�'���G�K�N�J�C�K�C�L�R�?�R�G�M�L���M�D���R�F�C���K�C�R�F�M�B���G�Q
�B�C�Q�A�P�G�@�C�B���G�L���B�C�R�?�G�J���G�L���3�C�D�����<������ �
������ �=�����5�F�C���G�K�N�J�C�K�C�L�R�?�R�G�M�L���M�D���'�%�&���G�L���"�%�'�����������F�?�Q���@�C�C�L���A�M�K�N�J�C�R�C�J�W���P�C�T�G�Q�C�B
�?�L�B���G�K�N�P�M�T�C�B�����5�F�C�P�C�D�M�P�C�
���R�F�C���G�L�N�S�R���D�M�P�K�?�R���F�?�Q���@�C�C�L���A�F�?�L�E�C�B���U�G�R�F���P�C�Q�N�C�A�R���R�M���"�%�'����������

�"���R�G�K�C���B�C�N�C�L�B�C�L�R���J�G�L�C�?�P���P�C�Q�N�M�L�Q�C���E�C�L�C�P�?�J�G�X�?�R�G�M�L���M�D���R�F�G�Q���C�K�@�C�B�B�G�L�E���Q�A�F�C�K�C���U�?�Q���B�C�P�G�T�C�B���G�L���3�C�D�����<������ �=�����*�R�Q
�G�K�N�J�C�K�C�L�R�?�R�G�M�L���G�L���?�L���?�N�N�P�M�V�G�K�?�R�C���D�M�P�K�
���U�F�G�A�F���?�Q�Q�S�K�C�Q���?���J�M�A�?�J�G�X�C�B���P�C�Q�N�M�L�Q�C���M�D���R�F�C���C�K�@�C�B�B�C�B���Q�W�Q�R�C�K���M�L�J�W�

�G�Q���B�C�Q�A�P�G�@�C�B���G�L���R�F�C���Q�S�N�N�J�C�K�C�L�R�?�P�W���K�?�R�C�P�G�?�J���R�M���3�C�D�����<������ �=�����'�M�P���N�M�Q�Q�G�@�J�C���B�P�?�U�@�?�A�I�Q���?�L�B���N�G�R�D�?�J�J�Q���G�L���A�M�L�L�C�A�R�G�M�L
�U�G�R�F���R�F�G�Q���?�N�N�P�M�V�G�K�?�R�G�M�L�
���Q�C�C���3�C�D�Q�����<������ �
������ �
������ �=��

�"���E�C�L�C�P�?�J�G�X�?�R�G�M�L���M�D���R�F�C���'�%�&���Q�A�F�C�K�C���R�M���R�F�C���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L���M�D���/�.�3���Q�F�G�C�J�B�G�L�E�Q���F�?�Q���@�C�C�L���E�G�T�C�L���G�L���3�C�D�����<������ �=�

�U�F�C�P�C���?�J�Q�M���R�F�C���?�N�N�P�M�V�G�K�?�R�G�M�L�Q���G�L�T�M�J�T�C�B���?�L�B���N�M�Q�Q�G�@�J�C���N�P�M�@�J�C�K�Q���?�P�C���B�G�Q�A�S�Q�Q�C�B��

�5�F�C���A�S�P�P�C�L�R���G�K�N�J�C�K�C�L�R�?�R�G�M�L���G�L���"�%�'���?�J�J�M�U�Q���R�F�C���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L���M�D���K�M�J�C�A�S�J�?�P���N�P�M�N�C�P�R�G�C�Q���R�F�?�R���M�L�J�W���B�C�N�C�L�B���M�L���R�F�C
�C�J�C�A�R�P�M�L���B�C�L�Q�G�R�W���?�L�B���M�D���P�C�Q�N�M�L�Q�C���N�P�M�N�C�P�R�G�C�Q���S�Q�G�L�E���5�%�%�'�5�����'�M�P���?�L���?�N�N�J�G�A�?�R�G�M�L���R�M���R�F�C���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L���M�D���Q�C�T�C�P�?�J
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�K�M�J�C�A�S�J�?�P���N�P�M�N�C�P�R�G�C�Q���G�L���Q�M�J�S�R�G�M�L���?�L�B���?���A�M�K�N�?�P�G�Q�M�L���R�M���R�F�C���%�3�'���K�M�B�C�J���?�J�Q�M���?�T�?�G�J�?�@�J�C���G�L���"�%�'�
���Q�C�C���3�C�D�����<������ �=��
�'�M�P���D�S�P�R�F�C�P���?�N�N�J�G�A�?�R�G�M�L�Q���M�D���R�F�C���"�%�'���G�K�N�J�C�K�C�L�R�?�R�G�M�L�
���Q�C�C���3�C�D�����<������ �=���	�U�C�?�I�J�W���G�L�R�C�P�?�A�R�G�L�E���A�M�K�N�J�C�V�C�Q�
�
���3�C�D�Q��
�<������ �
�������������� �=���	�Q�M�J�T�C�L�R���C�D�D�C�A�R�Q�
�
���?�L�B���3�C�D�Q�����<�������������� �=���	�M�R�F�C�P���C�L�T�G�P�M�L�K�C�L�R���C�D�D�C�A�R�Q�
��

FDE Input

�5�M���G�L�T�M�I�C���?���D�P�M�X�C�L���B�C�L�Q�G�R�W���C�K�@�C�B�B�G�L�E���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L�
���R�U�M���?�B�B�G�R�G�M�L�?�J���Q�N�C�A�G�D�G�A�?�R�G�M�L�Q���G�L���R�F�C���G�L�N�S�R���?�P�C���P�C�O�S�G�P�C�B��
�'�G�P�Q�R�
���M�L�C���M�P���K�M�P�C���D�P�M�X�C�L���D�P�?�E�K�C�L�R�Q���F�?�T�C���R�M���@�C���G�L�A�J�S�B�C�B���G�L���R�F�C���'�3�"�(�.�&�/�5�4���@�J�M�A�I�
���?�L�B���Q�C�A�M�L�B�
���R�F�C���@�J�M�A�I
�I�C�W���'�%�&���F�?�Q���R�M���@�C���G�L�A�J�S�B�C�B�����*�L���R�F�C���Q�G�K�N�J�C�Q�R���A�?�Q�C�
���R�F�G�Q���G�L�N�S�R���Q�F�M�S�J�B���J�M�M�I���J�G�I�C���R�F�G�Q��

FRAGMENTS
...
FragType FragFile type=FDE
...

END

FDE
PW91K

end

�*�L���R�F�C���'�3�"�(�.�&�/�5�4���@�J�M�A�I�
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�?�L�B���C�L�T�G�P�M�L�K�C�L�R�
���R�F�?�R���K�G�L�G�K�G�X�C�Q���R�F�C���R�M�R�?�J���C�L�C�P�E�W�����"�Q���?���A�M�L�Q�C�O�S�C�L�A�C�
���R�F�C���C�J�C�A�R�P�M�L���B�C�L�Q�G�R�W���M�D���R�F�C
�C�L�T�G�P�M�L�K�C�L�R���B�C�P�G�T�C�B���D�P�M�K���R�F�C���D�P�C�C�X�C���?�L�B���R�F�?�U���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L�Q���A�?�L���@�C���S�Q�C�B���?�Q���?���P�C�D�C�P�C�L�A�C���R�M���T�C�P�G�D�W���R�F�C
�?�B�C�O�S�?�A�W���M�D���R�F�C���?�Q�Q�S�K�C�B���C�J�C�A�R�P�M�L���B�C�L�Q�G�R�W���D�M�P���R�F�C���C�L�T�G�P�M�L�K�C�L�R���G�L���?���J�?�P�E�C���Q�A�?�J�C���Q�G�K�S�J�?�R�G�M�L��

FDEOPTIONS USEBASIS RELAX or FDEOPTIONS USEBASIS FREEZEANDTHAW

�*�R���G�Q���D�S�P�R�F�C�P���N�M�Q�Q�G�@�J�C���R�M���A�M�K�@�G�L�C���6�4�&�#�"�4�*�4���?�L�B���3�&�-�"�9���M�P���'�3�&�&�;�&�"�/�%�5�)�"�8�����*�L���R�F�G�Q���A�?�Q�C�
���R�F�C
�@�?�Q�G�Q���D�S�L�A�R�G�M�L�Q���M�D���R�F�C���L�M�L�D�P�M�X�C�L���D�P�?�E�K�C�L�R���U�G�J�J���@�C���G�L�A�J�S�B�C�B���U�F�C�L���R�F�C���B�C�L�Q�G�R�W���M�D���R�F�C���D�P�?�E�K�C�L�R���G�Q
�P�C�J�?�V�C�B�����5�F�G�Q���?�J�J�M�U�Q���D�S�J�J�W���P�C�J�?�V�C�B���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L�Q���U�G�R�F���Q�S�N�C�P�K�M�J�C�A�S�J�?�P���C�V�N�?�L�Q�G�M�L���M�D���R�F�C���C�J�C�A�R�P�M�L���B�C�L�Q�G�R�W
�M�D���C�?�A�F���Q�S�@�Q�W�Q�R�C�K�����5�F�G�Q���M�N�R�G�M�L���G�Q���R�M���@�C���S�Q�C�B���R�M���R�C�Q�R���?�N�N�P�M�V�G�K�?�L�R�Q���R�M���R�F�C���I�G�L�C�R�G�A���C�L�C�P�E�W���A�M�K�N�M�L�C�L�R���M�D
�R�F�C���C�K�@�C�B�B�G�L�E���N�M�R�C�L�R�G�?�J���G�L�R�P�M�B�S�A�C�B���@�W���8�C�Q�M�J�M�U�Q�I�G���?�L�B���8�?�P�Q�F�C�J���@�W���K�C�?�L�Q���M�D���R�F�C���N�P�M�A�C�B�S�P�C
�G�L�R�P�M�B�S�A�C�B���G�L���<�3�C�D�������� �=��

FDEDENSTYPE

�	��



�5�F�C���'�%�&�%�&�/�4�5�:�1�&���M�N�R�G�M�L���A�?�L���@�C���S�Q�C�B���R�M���Q�N�C�A�G�D�W���U�F�G�A�F���B�C�L�Q�G�R�W���G�Q���P�C�?�B���D�P�M�K���R�F�C���D�P�?�E�K�C�L�R���D�G�J�C�����5�F�C
�N�M�Q�Q�G�@�J�C���M�N�R�G�M�L�Q���?�P�C��

FDEDENSTYPE SCF (or FDEDENSTYPE SCFexact)

�5�F�C���C�V�?�A�R���B�C�L�Q�G�R�W���	�L�M�R���A�?�J�A�S�J�?�R�C�B���S�Q�G�L�E���R�F�C���D�G�R���D�S�L�A�R�G�M�L�Q�
���G�Q���S�Q�C�B�����5�F�G�Q���G�Q���R�F�C���B�C�D�?�S�J�R��

FDEDENSTYPE SCFfitted

�5�F�C���D�G�R�R�C�B���B�C�L�Q�G�R�W���G�Q���S�Q�C�B�����5�F�G�Q���G�Q���J�C�Q�Q���?�A�A�S�P�?�R�C���@�S�R���A�?�L���@�C���Q�G�E�L�G�D�G�A�?�L�R�J�W���D�?�Q�R�C�P��

RELAXCYCLES n or FREEZEANDTHAWCYCLES n

�5�F�G�Q���E�G�T�C�Q���R�F�C���K�?�V�G�K�S�K���L�S�K�@�C�P���M�D���D�P�C�C�X�C���?�L�B���R�F�?�U���A�W�A�J�C�Q���R�F�?�R���?�P�C���N�C�P�D�M�P�K�C�B���D�M�P���R�F�G�Q���D�P�?�E�K�C�L�R�����*�D���R�F�C
�K�?�V�G�K�S�K���L�S�K�@�C�P���E�G�T�C�L���G�L���R�F�C���'�%�&���@�J�M�A�I���G�Q���Q�K�?�J�J�C�P�
���M�P���G�D���A�M�L�T�C�P�E�C�L�A�C���G�Q���P�C�?�A�F�C�B���C�?�P�J�G�C�P�
���R�F�C�L���D�C�U�C�P
�A�W�A�J�C�Q���?�P�C���N�C�P�D�M�P�K�C�B�����'�M�P���F�G�Q�R�M�P�G�A�?�J���P�C�?�Q�M�L�Q�
���R�U�M���C�O�S�G�T�?�J�C�L�R���I�C�W�U�M�P�B�Q���?�P�C���?�T�?�G�J�?�@�J�C��

XC

�5�F�C���9�$���M�N�R�G�M�L���A�?�L���@�C���S�Q�C�B���R�M���Q�C�J�C�A�R���R�F�C���C�V�A�F�?�L�E�C���A�M�P�P�C�J�?�R�G�M�L���N�M�R�C�L�R�G�?�J���R�F�?�R���G�Q���S�Q�C�B���D�M�P���R�F�G�Q���D�P�?�E�K�C�L�R
�U�F�C�L���G�R���G�Q���P�C�J�?�V�C�B�����#�W���B�C�D�?�S�J�R�
���R�F�C���Q�?�K�C���N�M�R�C�L�R�G�?�J���?�Q���D�M�P���R�F�C���L�M�L�D�P�M�X�C�L���Q�W�Q�R�C�K���G�Q���S�Q�C�B�
���@�S�R���G�L���Q�M�K�C���A�?�Q�C�Q
�G�R���K�G�E�F�R���@�C���N�P�C�D�C�P�?�@�J�C���R�M���S�Q�C���?�L�M�R�F�C�P���?�N�N�P�M�V�G�K�?�R�G�M�L���D�M�P���A�C�P�R�?�G�L���D�P�?�E�K�C�L�R�Q�����"�L���C�V�?�K�N�J�C���G�Q���E�G�T�C�L���G�L���3�C�D��
�<������ �=��

XC LDA

�5�F�G�Q���M�N�R�G�M�L���Q�C�J�C�A�R�Q���-�%�"���?�Q���C�V�A�F�?�L�E�C���A�M�P�P�C�J�?�R�G�M�L���N�M�R�C�L�R�G�?�J���D�M�P���P�C�J�?�V�G�L�E���R�F�G�Q���D�P�?�E�K�C�L�R��

XC GGA ggapotx ggapotc

�5�F�G�Q���Q�C�J�C�A�R�Q���?���(�(�"���N�M�R�C�L�R�G�?�J���D�M�P���P�C�J�?�V�G�L�E���R�F�G�Q���D�P�?�E�K�C�L�R�����5�F�C���(�(�"���N�M�R�C�L�R�G�?�J���G�Q���Q�N�C�A�G�D�G�C�B���@�W���E�G�T�G�L�E���R�F�C
�L�?�K�C���M�D���R�F�C���C�V�A�F�?�L�E�C���N�M�R�C�L�R�G�?�J�
���D�M�J�J�M�U�C�B���@�W���R�F�C���L�?�K�C���M�D���R�F�C���A�M�P�P�C�J�?�R�G�M�L���N�M�R�C�L�R�G�?�J�����5�F�C���?�T�?�G�J�?�@�J�C
�N�M�R�C�L�R�G�?�J�Q���?�P�C���J�G�Q�R�C�B���G�L���R�F�C���B�M�A�S�K�C�L�R�?�R�G�M�L���D�M�P���R�F�C���9�$���I�C�W��

XC MODEL SAOP

�5�F�G�Q���Q�C�J�C�A�R�Q���R�F�C���K�M�B�C�J���N�M�R�C�L�R�G�?�J���4�"�0�1���D�M�P���P�C�J�?�V�G�L�E���R�F�G�Q���D�P�?�E�K�C�L�R��

General FDE options

�*�L���?�B�B�G�R�G�M�L���R�M���R�F�C���D�P�?�E�K�C�L�R���Q�N�C�A�G�D�G�A���M�N�R�G�M�L�Q�
���R�F�C�P�C���?�P�C���?�J�Q�M���?���L�S�K�@�C�P���M�D���M�N�R�G�M�L�Q���?�T�?�G�J�?�@�J�C���G�L���'�%�&���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L�Q
�R�F�?�R���U�G�J�J���@�C���B�C�Q�A�P�G�@�C�B���G�L���R�F�C���D�M�J�J�M�U�G�L�E��

FDE
{approximants to the kinetic energy dependent component of the embedding potential}
{CJCORR [rho_cutoff]}
{GGAPOTXFD exchange approximant}
{GGAPOTCFD correlation approximant}
{FULLGRID}
{RELAXCYCLES n or FREEZEANDTHAWCYCLES n}
{RELAXPOSTSCF or FREEZEANDTHAWPOSTSCF}
{EXTPRINTENERGY}
(PRINTRHO2}

end

�	��



approximants to the kinetic energy dependent component of the embedding
potential

�4�C�T�C�P�?�J���?�N�N�P�M�V�G�K�?�L�R�Q���R�M���R�F�C���I�G�L�C�R�G�A���C�L�C�P�E�W���B�C�N�C�L�B�C�L�R���A�M�K�N�M�L�C�L�R���M�D���R�F�C���C�D�D�C�A�R�G�T�C���N�M�R�C�L�R�G�?�J���E�G�T�C�L���G�L���&�O��
�	�����
���M�D���<�3�C�D�������� �=���?�P�C���?�T�?�G�J�?�@�J�C�����/�M�L�C���M�D���R�F�C�K���G�Q���?�N�N�J�G�A�?�@�J�C���G�D���R�F�C���C�K�@�C�B�B�C�B���Q�W�Q�R�C�K���G�Q���A�M�T�?�J�C�L�R�J�W���@�M�S�L�B
�R�M���G�R�Q���C�L�T�G�P�M�L�K�C�L�R�����5�F�C���S�Q�C�P���G�Q���P�C�A�M�K�K�C�L�B�C�B���R�M���J�M�M�I���?�R���R�F�C���L�S�K�C�P�G�A�?�J���T�?�J�S�C���M�D���R�F�C���5�4�/�"�%�	�-�%�"�

�N�?�P�?�K�C�R�C�P���U�F�G�A�F���G�Q���E�G�T�C�L���G�L���R�F�C���S�L�G�R�Q���M�D���C�L�C�P�E�W���?�L�B���A�?�L���@�C���A�M�L�Q�G�B�C�P�C�B���?�Q���?���K�C�?�Q�S�P�C���M�D���R�F�C���M�T�C�P�J�?�N�����5�F�C
�D�M�J�J�M�U�G�L�E���P�S�J�C���M�D���R�F�S�K�@���Q�F�M�S�J�B���@�C���?�N�N�J�G�C�B�����G�D���R�F�G�Q���N�?�P�?�K�C�R�C�P���G�Q���Q�K�?�J�J�C�P���R�F�?�L���R�F�C���C�Q�R�G�K�?�R�C�B���G�L�R�C�P�?�A�R�G�M�L
�C�L�C�P�E�W���@�C�R�U�C�C�L���R�F�C���C�K�@�C�B�B�C�B���Q�S�@�Q�W�Q�R�C�K���?�L�B���R�F�C���C�L�T�G�P�M�L�K�C�L�R�
���R�F�C�L���R�F�C���?�T�?�G�J�?�@�J�C���?�N�N�P�M�V�G�K�?�L�R�Q���?�P�C
�K�M�Q�R���N�P�M�@�?�@�J�W���?�B�C�O�S�?�R�C�����*�D���G�R���C�V�A�C�C�B�Q���R�F�G�Q���J�G�K�G�R�
���R�F�C���P�C�Q�S�J�R�Q���A�?�L���@�C���J�C�Q�Q���P�C�J�G�?�@�J�C�����1�P�G�L�R�G�L�E���5�4�/�"�%�	�-�%�"�
���G�Q
�L�M�R���B�M�L�C���@�W���B�C�D�?�S�J�R�
���?�Q���G�R���A�?�L���@�C���O�S�G�R�C���R�G�K�C���A�M�L�Q�S�K�G�L�E�����*�R�Q���N�P�G�L�R�G�L�E���G�Q���Q�U�G�R�A�F�C�B���M�L���@�W���G�L�A�J�S�B�G�L�E
���&�9�5�1�3�*�/�5�&�/�&�3�(�:���
���?�L�B�����1�3�*�/�5�3�)�0�����
���?�L�B�����(�'�6�-�-�(�3�*�%�����L���R�F�C���'�%�&���G�L�N�S�R���@�J�M�A�I��
�*�D���L�M���I�G�L�C�R�G�A���C�L�C�P�E�W���?�N�N�P�M�V�G�K�?�L�R���G�Q���Q�N�C�A�G�D�G�C�B�
���@�W���B�C�D�?�S�J�R���R�F�C���J�M�A�?�J���B�C�L�Q�G�R�W���?�N�N�P�M�V�G�K�?�R�G�M�L���	�5�F�M�K�?�Q���'�C�P�K�G
�?�N�N�P�M�V�G�K�?�L�R�
���G�Q���S�Q�C�B�����'�M�P���?�L���?�Q�Q�C�Q�Q�K�C�L�R���M�D���?�N�N�P�M�V�G�K�?�L�R�Q���D�M�P���U�C�?�I�J�W���M�T�C�P�J�?�N�N�G�L�E���N�?�G�P�Q���M�D���B�C�L�Q�G�R�G�C�Q���Q�C�C
�3�C�D�Q�����<������ �
������ �
������ �
������ �=�����#�?�Q�C�B���M�L���R�F�C�Q�C���Q�R�S�B�G�C�Q�
���R�F�C���S�Q�C���M�D���1�8�����I���	�����(�(�"�����
���G�Q���P�C�A�M�K�K�C�L�B�C�B��

�"�1�1�3�0�9�*�.�"�/�5�4���5�0���#�&���6�4�&�%���*�/���/�0�3�.�"�-���"�1�1�-�*�$�"�5�*�0�/�4

THOMASFERMI (default)

�-�M�A�?�J���B�C�L�Q�G�R�W���?�N�N�P�M�V�G�K�?�R�G�M�L���D�M�P�K���M�D���T�R�<�P�F�M�"�
�P�F�M�#�=���<������ �=���B�C�P�G�T�C�B���D�P�M�K���5�F�M�K�?�Q���'�C�P�K�G���C�V�N�P�C�Q�Q�G�M�L���D�M�P
�5�Q�<�P�F�M�=���<������ �
������ �=��

GGA97 (or PW91K)

�(�C�L�C�P�?�J�G�X�C�B���E�P�?�B�G�C�L�R���?�N�N�P�M�V�G�K�?�R�G�M�L���D�M�P�K���M�D���T�R�<�P�F�M�"�
�P�F�M�#�=���<������ �=���B�C�P�G�T�C�B���D�P�M�K���R�F�C���-�C�K�@�?�P�I�G��
�$�F�C�P�K�C�R�R�C���<������ �=���?�N�N�P�M�V�G�K�?�L�R���R�M���5�Q�<�P�F�M�=�����5�F�G�Q���?�N�N�P�M�V�G�K�?�L�R���G�Q���A�S�P�P�C�L�R�J�W���R�F�C���P�C�A�M�K�K�C�L�B�C�B���M�L�C���@�?�Q�C�B
�M�L���R�F�C���L�S�K�C�P�G�A�?�J���?�L�?�J�W�Q�G�Q���M�D���G�R�Q���?�A�A�S�P�?�A�W���<������ �
������ �=���?�L�B���R�F�C���D�?�A�R���R�F�?�R���R�F�C���S�Q�C�B���C�L�F�?�L�A�C�K�C�L�R���D�?�A�R�M�P
�B�G�Q�?�N�N�C�?�P�Q���?�R���J�?�P�E�C���P�C�B�S�A�C�B���B�C�L�Q�G�R�W���E�P�?�B�G�C�L�R�Q�
���G���C�����U�F�C�P�C���R�F�C���Q�C�A�M�L�B���M�P�B�C�P���E�P�?�B�G�C�L�R���C�V�N�?�L�Q�G�M�L
�?�N�N�P�M�V�G�K�?�R�G�M�L���D�?�G�J�Q���<������ �
������ �=��

�0�#�4�0�-�&�5�&���"�1�1�3�0�9�*�.�"�/�5�4���	�A�?�L���@�C���S�Q�C�B���@�S�R���(�(�"�������J�C�?�B�Q���S�Q�S�?�J�J�W���R�M���?���@�C�R�R�C�P���C�K�@�C�B�B�G�L�E���N�M�R�C�L�R�G�?�J���Q�C�C
�<������ �
������ �=�


LLP91

�(�C�L�C�P�?�J�G�X�C�B���E�P�?�B�G�C�L�R���?�N�N�P�M�V�G�K�?�R�G�M�L���D�M�P�K���M�D���T�R�<�P�F�M�"�
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Restrictions and pitfalls
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EVERYTHING ELSE IS NOT YET IMPLEMENTED. THE RESULTS OBTAINED FOR OTHER
PROPERTIES MIGHT BE MEANINGLESS.
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Electric Field: Homogeneous and Point Charges
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Orientation of the fields
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Symmetry
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���M�P���D�M�P���R�F�C���M�J�B���@�P�?�L�A�F���M�D���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L�Q�
���R�M���G�K�N�M�Q�C
�A�M�L�Q�R�P�?�G�L�R�Q�����(�C�M�7�?�P���K�?�W���?�J�Q�M���@�C���S�Q�C�B���G�L���?���-�G�L�C�?�P�5�P�?�L�Q�G�R���M�P���/�&�#���P�S�L���R�M���B�C�D�G�L�C���R�F�C���-�G�L�C�?�P�5�P�?�L�Q�G�R���M�P���/�&�#
�N�?�P�?�K�C�R�C�P�Q�
���P�C�Q�N�C�A�R�G�T�C�J�W�
���?�L�B���R�F�C�G�P���G�L�G�R�G�?�J���?�L�B���D�G�L�?�J���T�?�J�S�C�Q��

�
��



�$�M�L�Q�R�P�?�G�L�R�Q���?�L�B���-�G�L�C�?�P�5�P�?�L�Q�G�R���N�?�P�?�K�C�R�C�P�Q���G�L���R�F�C���M�J�B���@�P�?�L�A�F���M�D���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L�Q���K�?�W���?�J�Q�M���@�C���A�M�L�R�P�M�J�J�C�B���U�G�R�F�G�L
�R�F�C���?�R�M�K�Q���@�J�M�A�I���G�D���?���.�0�1�"�$���Q�R�W�J�C���G�L�N�S�R���D�M�P�K�?�R���G�Q���S�Q�C�B�
���Q�C�C���@�C�J�M�U��

Runtype control and strategy parameters

�8�G�R�F���R�F�C���@�J�M�A�I���I�C�W���(�&�0�.�&�5�3�:���W�M�S���B�C�D�G�L�C���R�F�C���P�S�L�R�W�N�C���?�L�B���Q�R�P�?�R�C�E�W���N�?�P�?�K�C�R�C�P�Q��

GEOMETRY {RunType { RunTypeData}}
RunType {RunTypeData}

End

RunType

�$�?�L���@�C��
�����4�G�L�E�J�C�1�M�G�L�R���M�P���4�1
�����(�C�M�K�C�R�P�W�0�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L���M�P���(�C�M�0�N�R���M�P���(�0
�����5�P�?�L�Q�G�R�G�M�L�4�R�?�R�C���M�P���5�4
�����*�L�R�P�G�L�Q�G�A�3�C�?�A�R�G�M�L�$�M�M�P�B�G�L�?�R�C���M�P���*�3�$
�����-�G�L�C�?�P�5�P�?�L�Q�G�R���M�P���-�5
�����'�P�C�O�S�C�L�A�G�C�Q���M�P���'�3�&�2
�����$�*�/�&�#
�*�D���M�K�G�R�R�C�B���R�F�C���P�S�L���R�W�N�C���G�Q���(�C�M�K�C�R�P�W�0�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L��
�*�D���R�F�C���I�C�W���(�&�0�.�&�5�3�:���G�Q���L�M�R���S�Q�C�B���?�R���?�J�J���R�F�C���P�S�L���R�W�N�C���G�Q���4�G�L�E�J�C�1�M�G�L�R��
�5�F�C���P�S�L���R�W�N�C���Q�N�C�A�G�D�G�A�?�R�G�M�L���A�?�L���@�C���E�G�T�C�L���?�Q���?�P�E�S�K�C�L�R���R�M���R�F�C���E�C�M�K�C�R�P�W���I�C�W�
���M�P���G�L���R�F�C���B�?�R�?���@�J�M�A�I�
���@�S�R���L�M�R
�@�M�R�F�����'�M�P���Q�M�K�C���P�S�L���R�W�N�C�Q���?�B�B�G�R�G�M�L�?�J���B�?�R�?���K�?�W���@�C���E�G�T�C�L���?�D�R�C�P���R�F�C���P�S�L���R�W�N�C���Q�N�C�A�G�D�G�A�?�R�G�M�L��

RunTypeData

�	�0�N�R�G�M�L�?�J�
���D�S�P�R�F�C�P���Q�N�C�A�G�D�G�A�?�R�G�M�L�Q�
���B�C�N�C�L�B�G�L�E���M�L���R�F�C���P�S�L���R�W�N�C�����4�C�C���R�F�C���Q�C�A�R�G�M�L�Q���@�C�J�M�U��

�0�K�G�Q�Q�G�M�L���M�D���R�F�C���(�&�0�.�&�5�3�:���I�C�W���?�J�R�M�E�C�R�F�C�P���C�D�D�C�A�R�S�?�R�C�Q���?���4�G�L�E�J�C�1�M�G�L�R���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L�����"���Q�R�P�?�G�E�F�R�D�M�P�U�?�P�B
�M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L�
���U�G�R�F���?�J�J���D�C�?�R�S�P�C�Q���R�F�?�R���A�?�L���@�C���Q�C�R���U�G�R�F���E�C�M�K�C�R�P�W���?�R���R�F�C�G�P���B�C�D�?�S�J�R���T�?�J�S�C�Q�
���G�Q���?�A�R�G�T�?�R�C�B���@�W���Q�S�N�N�J�W�G�L�E
�R�F�C���I�C�W���U�G�R�F���?�L���C�K�N�R�W���@�J�M�A�I��

GEOMETRY
End

�.�M�P�C���Q�S�@�I�C�W�Q���?�P�C���?�T�?�G�J�?�@�J�C���G�L���R�F�C���E�C�M�K�C�R�P�W���@�J�M�A�I���R�F�?�L���H�S�Q�R���R�F�C���P�S�L���R�W�N�C���Q�N�C�A�G�D�G�A�?�R�G�M�L�����5�F�C�W���?�P�C���S�Q�C�B���R�M
�A�M�L�R�P�M�J���Q�R�P�?�R�C�E�W���N�?�P�?�K�C�R�C�P�Q���Q�S�A�F���?�Q���A�M�L�T�C�P�E�C�L�A�C���A�P�G�R�C�P�G�?�����"�J�J���Q�S�@�I�C�W�Q���?�P�C���M�N�R�G�M�L�?�J�����B�C�D�?�S�J�R���T�?�J�S�C�Q���R�?�I�C���C�D�D�C�A�R
�D�M�P���R�F�M�Q�C���M�K�G�R�R�C�B�����4�M�K�C���M�D���R�F�C���Q�S�@�I�C�W�Q���?�P�C���M�L�J�W���K�C�?�L�G�L�E�D�S�J���D�M�P���A�C�P�R�?�G�L���P�S�L���R�W�N�C�Q�����5�F�C�W���U�G�J�J���@�C���G�E�L�M�P�C�B���D�M�P
�M�R�F�C�P���P�S�L���R�W�N�C�Q��

�5�F�C���G�L�G�R�G�?�J���?�N�N�P�M�V�G�K�?�R�G�M�L���M�D���R�F�C���)�C�Q�Q�G�?�L���K�?�R�P�G�V���K�?�W���?�D�D�C�A�R���R�F�C���L�S�K�@�C�P���M�D���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L���Q�R�C�N�Q���R�F�?�R���?�P�C���A�?�P�P�G�C�B
�M�S�R���R�M���P�C�?�A�F���A�M�L�T�C�P�E�C�L�A�C�����4�C�C���R�F�C���Q�C�A�R�G�M�L���*�L�G�R�G�?�J���)�C�Q�Q�G�?�L��

�5�F�C���A�M�L�T�C�P�E�C�L�A�C���G�L���E�C�M�K�C�R�P�W���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L�Q���?�L�B���D�P�C�O�S�C�L�A�W���P�S�L�Q���A�?�L���@�C���G�K�N�P�M�T�C�B���@�W���Q�K�M�M�R�F�G�L�E���R�F�C
�E�C�L�C�P�?�R�G�M�L���M�D���G�L�R�C�E�P�?�R�G�M�L���N�M�G�L�R�Q���	�G�K�N�J�C�K�C�L�R�C�B���G�L���"�%�'�����������������
�
���Q�C�C���R�F�C���Q�C�A�R�G�M�L���4�K�M�M�R�F�G�L�E���M�D���(�P�?�B�G�C�L�R�Q��

Geometry Optimization

�(�C�M�K�C�R�P�W���0�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L�Q���G�L���"�%�'���G�Q���@�?�Q�C�B���M�L���?���O�S�?�Q�G���/�C�U�R�M�L���?�N�N�P�M�?�A�F���<�������=�
���S�Q�G�L�E���R�F�C���)�C�Q�Q�G�?�L���D�M�P
�A�M�K�N�S�R�G�L�E���A�F�?�L�E�C�Q���G�L���R�F�C���E�C�M�K�C�R�P�W���Q�M���?�Q���R�M���K�?�I�C���R�F�C���E�P�?�B�G�C�L�R�Q���T�?�L�G�Q�F�����5�F�C���)�C�Q�Q�G�?�L���G�R�Q�C�J�D���G�Q���G�L�G�R�G�?�J�G�X�C�B���	�D�M�P
�G�L�Q�R�?�L�A�C���@�?�Q�C�B���M�L���?���D�M�P�A�C���D�G�C�J�B�
���?�L�B���S�N�B�?�R�C�B���G�L���R�F�C���N�P�M�A�C�Q�Q���M�D���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L��

�
��



�4�C�T�C�P�?�J���Q�S�@�I�C�W�Q���G�L���R�F�C���E�C�M�K�C�R�P�W���@�J�M�A�I���A�?�L���@�C���S�Q�C�B���D�M�P���A�M�L�R�P�M�J���M�D���R�F�C���(�C�M�K�C�R�P�W���0�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L���N�P�M�A�C�B�S�P�C���?�L�B
�P�C�J�?�R�C�B���Q�R�P�?�R�C�E�W���N�?�P�?�K�C�R�C�P�Q��

GEOMETRY
Optim {Delocal/ Cartesian / Internal } {All / Selected}
Branch {New / Old}
Iterations Niter {Niter2}
Hessupd HessUpdate
Converge {E=TolE} {Grad=tolG} {Rad=TolR} {Angle=tolA}
Step {Rad=MaxRadStep} {Angle=MaxAngleStep} {TrustRadius=MaxRadius}
DIIS {N=NVect} {CYC=Ncyc}
Externprogram externprog.exe coord=coords.inp energy=energy.out grad=grads.out
Inithess inithessian.file

End

Optim

GEOMETRY
Optim {Delocal/ Cartesian / Internal } {All / Selected}

..
END

Optim

Delocal

�0�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L���G�L���B�C�J�M�A�?�J�G�X�C�B���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q���	�%�C�J�M�A�?�J�
���G�Q���R�F�C���B�C�D�?�S�J�R���G�L���E�C�M�K�C�R�P�W���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L�Q�
���R�P�?�L�Q�G�R�G�M�L
�Q�R�?�R�C���Q�C�?�P�A�F�C�Q�
���?�L�B���	�J�G�L�C�?�P�
���R�P�?�L�Q�G�R�Q�����4�R�?�P�R�G�L�E���D�P�M�K���"�%�'�����������U�G�R�F���B�C�J�M�A�?�J�G�X�C�B���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q���W�M�S���A�?�L
�S�Q�C���A�M�L�Q�R�P�?�G�L�R�Q���	�Q�C�C���?�J�Q�M���$�0�/�4�5�3�"�*�/�5�4���I�C�W�
���?�L�B���P�C�Q�R�P�?�G�L�R�Q�
���?�L�B���W�M�S���A�?�L���Q�S�N�N�J�W���R�F�C���?�R�M�K�Q���G�L���;��
�K�?�R�P�G�V���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q�����:�M�S���A�?�L���L�M�R���S�Q�C���B�S�K�K�W���?�R�M�K�Q�
���E�F�M�Q�R���?�R�M�K�Q�
���M�P���?�J�R�C�P�L�?�R�G�T�C���C�J�C�K�C�L�R�Q�����4�R�?�P�R�G�L�E
�D�P�M�K���"�%�'�����������R�F�C���?�B�?�N�R�C�B���B�C�J�M�A�?�J�G�X�C�B���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q���?�P�C���S�Q�C�B���?�Q���B�C�Q�A�P�G�@�C�B���G�L���3�C�D�����<������ �=��

Cartesian / Internal

�$�?�P�R�C�Q�G�?�L���M�P���;�K�?�R�P�G�V���	�C�O�S�G�T�?�J�C�L�R�J�W�����G�L�R�C�P�L�?�J�
���Q�N�C�A�G�D�G�C�Q���R�F�C���R�W�N�C���M�D���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q���G�L���U�F�G�A�F���R�F�C
�K�G�L�G�K�G�X�?�R�G�M�L���G�Q���A�?�P�P�G�C�B���M�S�R�����#�W���B�C�D�?�S�J�R���R�F�C���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C���R�W�N�C���G�Q���?�N�N�J�G�C�B���R�F�?�R���U�?�Q���S�Q�C�B���G�L���R�F�C���"�5�0�.�4
�I�C�W���D�M�P���R�F�C���G�L�N�S�R���M�D���R�F�C���	�G�L�G�R�G�?�J�
���?�R�M�K�G�A���N�M�Q�G�R�G�M�L�Q�����	�$�?�P�R�C�Q�G�?�L���G�D���?�R�M�K�Q���U�C�P�C���G�L�N�S�R���G�L���X�A�?�P�R���D�M�P�K�?�R�
�����/�M�R�C
�R�F�?�R���;�K�?�R�P�G�V���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L�Q���A�?�L���M�L�J�W���@�C���B�M�L�C���U�G�R�F���R�F�C���M�J�B���@�P�?�L�A�F���M�D���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L�Q��

�$�?�P�R�C�Q�G�?�L���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L���G�Q���?�J�J�M�U�C�B���G�D���R�F�C���?�R�M�K�Q���U�C�P�C���G�L�N�S�R���G�L���;���K�?�R�P�G�V���D�M�P�K�?�R�
���@�S�R���L�M���A�M�L�Q�R�P�?�G�L�R�Q���	�Q�C�C
�R�F�C���I�C�W���(�&�0�7�"�3�
���A�?�L���R�F�C�L���@�C���S�Q�C�B��all �A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q���?�P�C���M�N�R�G�K�G�X�C�B�����"�L���?�R�R�C�K�N�R���R�M���C�V�N�J�G�A�G�R�J�W���D�P�C�C�X�C
�T�?�P�G�?�@�J�C�Q���K�?�W���P�C�Q�S�J�R���G�L���?�L���C�P�P�M�P���?�@�M�P�R�����0�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L���G�L���;���K�?�R�P�G�V���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q���G�Q���L�M�R���?�J�J�M�U�C�B���G�D���M�L�J�W
�$�?�P�R�C�Q�G�?�L���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q���U�C�P�C���Q�S�N�N�J�G�C�B���G�L���?�R�M�K�Q�����R�F�C���N�P�M�E�P�?�K���B�M�C�Q���L�M�R���A�M�L�Q�R�P�S�A�R���?���;���K�?�R�P�G�V���@�W���G�R�Q�C�J�D��
�0�L�C���Q�F�M�S�J�B���R�F�C�L���S�Q�C���R�F�C���X�A�?�P�R���D�M�P�K�?�R�����E�G�T�C���$�?�P�R�C�Q�G�?�L���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q���?�L�B���Q�S�N�N�J�W���R�F�Cstructure �M�D���R�F�C���;��
�K�?�R�P�G�V�����"�E�?�G�L�
���G�L���R�F�G�Q���A�?�Q�C���W�M�S���A�?�L�L�M�R���S�Q�C���A�M�L�Q�R�P�?�G�L�R�Q��

Selected

�'�M�P���S�Q�C���U�G�R�F���M�J�B���@�P�?�L�A�F���M�D���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L�Q�����0�L�J�W���R�F�M�Q�C���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q���?�P�C���M�N�R�G�K�G�X�C�B���R�F�?�R���?�P�C���B�C�D�G�L�C�B���U�G�R�F
�R�F�C���I�C�W���(�&�0�7�"�3��

All

�
��



�	�5�F�C���B�C�D�?�S�J�R���T�?�J�S�C�
���K�C�?�L�Q���R�F�?�R���G�L���N�P�G�L�A�G�N�J�C���?�J�J���?�R�M�K�G�A���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q���U�G�J�J���@�C���T�?�P�G�C�B�����8�G�R�F���R�F�C���L�C�U���@�P�?�L�A�F���M�D
�M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L���R�F�C���I�C�W���$�0�/�4�5�3�"�*�/�5�4���M�L�C���K�?�W���Q�C�R���A�M�L�Q�R�P�?�G�L�R�Q���M�L���R�F�C���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L�����8�G�R�F���R�F�C���M�J�B���@�P�?�L�A�F���M�D
�M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L���M�L�C���A�?�L���S�Q�C���R�F�C���I�C�W���(�&�0�7�"�3���R�M���Q�C�R���A�M�L�Q�R�P�?�G�L�R�Q��

Branch

GEOMETRY
Branch {New / Old}

..
END

Branch
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Iterations Niter {Niter2}
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Converge {E=TolE} {Grad=tolG} {Rad=TolR} {Angle=tolA}
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Step

GEOMETRY
Step {Rad=MaxRadStep} {Angle=MaxAngleStep} {TrustRadius=MaxRadius}

..
END
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DIIS

GEOMETRY
DIIS {N=NVect} {CYC=Ncyc}
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END

DIIS N=NVect CYC=Ncyc
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Externprogram

GEOMETRY
Externprogram externprog.exe coord=coords.inp energy=energy.out grad=grads.out

..
END
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Inithess

GEOMETRY
Inithess inithessian.file

..
END

Inithess

�$�?�L���M�L�J�W���@�C���S�Q�C�B���G�L���A�M�K�@�G�L�?�R�G�M�L���U�G�R�F���R�F�C���L�C�U���@�P�?�L�A�F�����8�G�R�F���R�F�G�Q���*�/�*�5�)�&�4�4���Q�S�@�I�C�W���G�R���G�Q���N�M�Q�Q�G�@�J�C���R�M���P�C�?�B
�?���F�C�Q�Q�G�?�L���D�P�M�K���?���R�C�V�R���D�G�J�C�Q�����5�F�C���M�L�J�W���?�P�E�S�K�C�L�R���G�Q���R�F�C���L�?�K�C���M�D���R�F�C���D�G�J�C���A�M�L�R�?�G�L�G�L�E���R�F�C���G�L�G�R�G�?�J���F�C�Q�Q�G�?�L�����5�F�C
�F�C�Q�Q�G�?�L���K�S�Q�R���@�C���E�G�T�C�L���G�L���D�S�J�J�
���G�L���L�M�L���K�?�Q�Q���U�C�G�E�F�R�C�B���A�?�P�R�C�Q�G�?�L���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q�
���?�L�B���G�L���?�R�M�K�G�A���S�L�G�R�Q���	�F�?�P�R�P�C�C��
�@�M�F�P�������
��

Transition State

�"���R�P�?�L�Q�G�R�G�M�L���Q�R�?�R�C���	�5�4�
���Q�C�?�P�A�F���G�Q���T�C�P�W���K�S�A�F���J�G�I�C���?���K�G�L�G�K�G�X�?�R�G�M�L�����R�F�C���N�S�P�N�M�Q�C���G�Q���R�M���D�G�L�B���?���Q�R�?�R�G�M�L�?�P�W���N�M�G�L�R���M�L
�R�F�C���C�L�C�P�E�W���Q�S�P�D�?�A�C�
���N�P�G�K�?�P�G�J�W���@�W���K�M�L�G�R�M�P�G�L�E���R�F�C���C�L�C�P�E�W���E�P�?�B�G�C�L�R�Q�
���U�F�G�A�F���Q�F�M�S�J�B���T�?�L�G�Q�F�����5�F�C���B�G�D�D�C�P�C�L�A�C
�@�C�R�U�C�C�L���?���R�P�?�L�Q�G�R�G�M�L���Q�R�?�R�C���?�L�B���?���	�J�M�A�?�J�
���K�G�L�G�K�S�K���G�Q���R�F�?�R���?�R���R�F�C���R�P�?�L�Q�G�R�G�M�L���Q�R�?�R�C���R�F�C���)�C�Q�Q�G�?�L���F�?�Q���?���L�C�E�?�R�G�T�C
�C�G�E�C�L�T�?�J�S�C��

�#�C�A�?�S�Q�C���M�D���R�F�C���Q�G�K�G�J�?�P�G�R�G�C�Q���@�C�R�U�C�C�L���?���K�G�L�G�K�G�X�?�R�G�M�L���?�L�B���?���5�4���Q�C�?�P�A�F���K�M�Q�R���Q�S�@�I�C�W�Q���G�L���E�C�M�K�C�R�P�W���?�P�C
�?�N�N�J�G�A�?�@�J�C���G�L���@�M�R�F���A�?�Q�C�Q�
���Q�C�C���R�F�C���(�C�M�K�C�R�P�W���0�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L���Q�C�A�R�G�M�L�����)�M�U�C�T�C�P�
���N�P�?�A�R�G�A�C���Q�F�M�U�Q���R�F�?�R���R�P�?�L�Q�G�R�G�M�L
�Q�R�?�R�C�Q���?�P�C���K�S�A�F���F�?�P�B�C�P���R�M���A�M�K�N�S�R�C���R�F�?�L���?���K�G�L�G�K�S�K�����'�M�P���?���J�?�P�E�C���N�?�P�R���R�F�G�Q���G�Q���B�S�C���R�M���R�F�C���K�S�A�F���Q�R�P�M�L�E�C�P
�?�L�F�?�P�K�M�L�G�A�G�R�G�C�Q���R�F�?�R���S�Q�S�?�J�J�W���M�A�A�S�P���L�C�?�P���R�F�C���R�Q�
���U�F�G�A�F���R�F�P�C�?�R�C�L���R�M���G�L�T�?�J�G�B�?�R�C���R�F�C���O�S�?�Q�G���/�C�U�R�M�L���K�C�R�F�M�B�Q���R�M���D�G�L�B
�R�F�C���Q�R�?�R�G�M�L�?�P�W���N�M�G�L�R�����'�M�P���R�F�G�Q���P�C�?�Q�M�L���G�R���G�Q���E�M�M�B���?�B�T�G�A�C���R�M���@�C���K�M�P�C���A�?�S�R�G�M�S�Q���G�L���R�F�C���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L���Q�R�P�?�R�C�E�W���U�F�C�L
�?�N�N�P�M�?�A�F�G�L�E���?���5�P�?�L�Q�G�R�G�M�L���4�R�?�R�C���?�L�B���D�M�P���Q�M�K�C���Q�S�@�I�C�W�Q���R�F�C���B�C�D�?�S�J�R���Q�C�R�R�G�L�E�Q���?�P�C���G�L�B�C�C�B���B�G�D�D�C�P�C�L�R���D�P�M�K���R�F�M�Q�C���D�M�P
�?���Q�G�K�N�J�C���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L�����*�L���?�B�B�G�R�G�M�L�
���A�C�P�R�?�G�L���?�B�B�G�R�G�M�L�?�J���?�Q�N�C�A�R�Q���F�?�T�C���R�M���@�C���?�B�B�P�C�Q�Q�C�B��

GEOMETRY
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Linear Transit (new branch)
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Linear Transit (old branch)
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GEOMETRY
Branch Old
LinearTransit {NPoints}

end
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GEOMETRY
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Recommendations concerning the NEB method.
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�N�M�G�L�R�Q�

�U�F�G�A�F���U�G�J�J���G�L�C�T�G�R�?�@�J�W���@�P�C�?�I���R�F�C���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L��

�g Choosing an optimization method. �5�F�C�P�C���?�P�C���Q�C�T�C�P�?�J���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L���K�C�R�F�M�B�Q���S�Q�C�B���G�L���/�&�#���@�S�R
�W�M�S
�Q�F�M�S�J�B���N�P�M�@�?�@�J�W���S�Q�C���M�L�C���M�D���R�F�C���R�U�M���2�S�?�Q�G���/�C�U�R�M�L���K�C�R�F�M�B�Q�����J�M�A�?�J���	�B�C�D�?�S�J�R�
���M�P���E�J�M�@�?�J���	NEBOPT
GlobalQN
�G�L�N�S�R���M�N�R�G�M�L�
�����5�F�C���K�?�G�L���B�G�D�D�C�P�C�L�A�C���G�L���D�S�L�A�R�G�M�L�?�J�G�R�W���@�C�R�U�C�C�L���R�F�C���U�R�M���K�C�R�F�M�B�Q���G�Q���R�F�?�R���R�F�C���$�J�G�K�@�G�L�E
�G�K�?�E�C
�R�C�A�F�L�G�O�S�C���G�Q���N�M�Q�Q�G�@�J�C���M�L�J�W���U�G�R�F���R�F�C���(�J�M�@�?�J�2�/���K�C�R�F�M�B�����*�L���R�F�C���B�C�D�?�S�J�R���	�J�M�A�?�J�
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�M�N�R�G�K�G�X�C�B���G�L���Q�S�A�F���?���U�?�W���R�F�?�R���R�F�C���A�?�P�R�C�Q�G�?�L���B�G�Q�R�?�L�A�C���@�C�R�U�C�C�L���R�F�C�K���G�Q���?�J�U�?�W�Q���A�M�L�Q�R�?�L�R�����5�F�G�Q���K�C�?�L�Q
�R�F�?�R
�R�F�C���G�K�?�E�C���U�G�R�F���R�F�C���F�G�E�F�C�Q�R���C�L�C�P�E�W���G�Q���L�M�R���L�C�A�C�Q�Q�?�P�G�J�W���R�F�C���R�P�?�L�Q�G�R�G�M�L���Q�R�?�R�C�����8�G�R�F���R�F�C���(�J�M�@�?�J�2�/
�K�C�R�F�M�B�
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Problems during optimization
�.�?�L�W���N�P�M�@�J�C�K�Q���K�?�W���@�C���?�T�M�G�B�C�B���G�D���W�M�S���D�M�J�J�M�U���R�F�C���P�C�A�M�K�K�C�L�B�?�R�G�M�L�Q���?�@�M�T�C�����*�D�
���F�M�U�C�T�C�P�
���W�M�S���B�G�B���D�M�J�J�M�U���R�F�C
�P�C�A�M�K�K�C�L�B�?�R�G�M�L�Q���?�L�B���Q�R�G�J�J���F�?�T�C���N�P�M�@�J�C�K�Q���R�F�C�L���N�J�C�?�Q�C���P�C�?�B���@�C�J�M�U�����)�C�P�C���D�M�J�J�M�U�Q���?���J�G�Q�R���M�D���A�M�K�K�M�L���N�P�M�@�J�C�K�Q
�U�G�R�F���N�M�Q�Q�G�@�J�C���Q�M�J�S�R�G�M�L�Q��
Optimization stops with a message that the angle has become too small.

�g �1�P�M�T�G�B�C�B���R�F�?�R���R�F�C���C�L�B���N�M�G�L�R�Qare �J�M�A�?�J���K�G�L�G�K�?�
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�N�?�P�?�K�C�R�C�P�
��

�g �"�L�M�R�F�C�P���P�C�?�Q�M�L���D�M�P���R�F�C���?�L�E�J�C���@�C�A�M�K�G�L�E���R�M�M���Q�F�?�P�N���G�Q���R�F�?�R���R�F�C���P�C�?�A�R�G�M�L���N�?�R�F���G�Q���T�C�P�W���A�M�K�N�J�C�V��
�*�L���R�F�G�Q���A�?�Q�C�
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���U�F�G�A�F
�N�P�M�B�S�A�C�Q���C�V�R�P�?���B�C�@�S�E�E�G�L�E���G�L�D�M�P�K�?�R�G�M�L�����%�M�G�L�E���Q�M���U�G�J�J���Q�N�C�C�B���R�F�G�L�E�Q���S�N���?���J�M�R���@�C�A�?�S�Q�C���U�C���U�M�L���R���F�?�T�C���R�M���P�C�N�C�?�R
�W�M�S�P���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L��

Special Features

Initial Hessian
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�C�L�C�P�E�W���U�G�R�F���P�C�Q�N�C�A�R���R�M���A�F�?�L�E�C�Q���G�L���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q�������G�Q���S�N�B�?�R�C�B���U�F�G�J�C���R�F�C���N�P�M�E�P�?�K���Q�R�C�N�Q���?�P�M�S�L�B���G�L���?�L���?�R�R�C�K�N�R���R�M
�D�G�L�B���R�F�C���	�J�M�A�?�J�
���C�L�C�P�E�W���K�G�L�G�K�S�K�����5�F�C���O�S�?�J�G�R�W���M�D���R�F�C���G�L�G�R�G�?�J���)�C�Q�Q�G�?�L���K�?�W���F�?�T�C���?���A�M�L�Q�G�B�C�P�?�@�J�C���G�K�N�?�A�R���M�L���R�F�C
�P�C�O�S�G�P�C�B���L�S�K�@�C�P���M�D���Q�R�C�N�Q���R�M���P�C�?�A�F���E�C�M�K�C�R�P�G�A���A�M�L�T�C�P�E�C�L�A�C��

�#�W���B�C�D�?�S�J�R���R�F�C���G�L�G�R�G�?�J���)�C�Q�Q�G�?�L���G�Q���P�C�?�B���D�P�M�K���?���P�C�Q�R�?�P�R���D�G�J�C���	�Q�C�C���R�F�C���I�C�W���3�&�4�5�"�3�5�
���G�D���?���P�C�Q�R�?�P�R���D�G�J�C���G�Q���N�P�C�Q�C�L�R��
�0�R�F�C�P�U�G�Q�C���G�R���G�Q���A�M�L�Q�R�P�S�A�R�C�B���D�P�M�K���?���D�M�P�A�C���D�G�C�J�B���<���� �=���R�F�?�R���G�Q���G�K�N�J�C�K�C�L�R�C�B���G�L���R�F�C���N�P�M�E�P�?�K�����*�L���A�?�Q�C���M�D���R�F�C���M�J�B
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���Q�C�C���Q�S�@�I�C�W���*�/�*�5�)�&�4�4���M�D���R�F�C���I�C�W���(�&�0�.�&�5�3�:��

Constrained optimizations, LT (new branch)

�5�F�C���I�C�W���$�0�/�4�5�3�"�*�/�5�4���A�?�L���M�L�J�W���@�C���S�Q�C�B���G�L���A�?�Q�C���M�D���R�F�C���/�C�U���@�P�?�L�A�F���D�M�P���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L���M�D���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q�����5�F�C
�G�L�N�S�R���D�M�P���R�F�G�Q���I�C�W���G�Q���T�C�P�W���Q�G�K�G�J�?�P���R�M���R�F�?�R���M�D���R�F�C���3�&�4�5�3�"�*�/�5���I�C�W�U�M�P�B�����5�F�C���I�C�W���$�0�/�4�5�3�"�*�/�5�4���A�?�L�
���F�M�U�C�T�C�P�

�?�J�Q�M���@�C���S�Q�C�B���R�M���A�M�L�Q�R�P�?�G�L���$�?�P�R�C�Q�G�?�L���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q�����/�M�R�C���R�F�?�R���R�F�C���I�C�W���3�&�4�5�3�"�*�/�5���?�L�B���D�P�C�C�X�G�L�E���M�D���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q
�U�G�R�F���R�F�C���(�&�0�7�"�3���I�C�W���A�?�L���?�J�Q�M���@�C���S�Q�C�B���G�L���R�F�C���/�C�U���@�P�?�L�A�F���D�M�P���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L���M�D���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q�����*�L���"�%�'�����������R�F�C
�/�C�U���@�P�?�L�A�F���D�M�P���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L���A�?�L���M�L�J�W���@�C���S�Q�C�B���G�L���E�C�M�K�C�R�P�W���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L�Q���?�L�B���R�P�?�L�Q�G�R�G�M�L���Q�R�?�R�C���Q�C�?�P�A�F�C�Q��
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�5�F�C���$�0�/�4�5�3�"�*�/�5�4���I�C�W�U�M�P�B���?�J�J�M�U�Q���E�C�M�K�C�R�P�W���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L�Q���U�G�R�F���A�M�L�Q�R�P�?�G�L�R�Q���D�M�P���R�F�C���B�G�Q�R�?�L�A�C���@�C�R�U�C�C�L���R�U�M
�?�R�M�K�Q�
���?�L���?�L�E�J�C���B�C�D�G�L�C�B���@�W���R�F�P�C�C���?�R�M�K�Q�
���	�?�L�B�
���M�P���?���B�G�F�C�B�P�?�J���?�L�E�J�C���B�C�D�G�L�C�B���@�W���D�M�S�P���?�R�M�K�Q��

CONSTRAINTS
ATOM Ia1 {Xa1 Ya1 Za1}
DIST Ia1 Ia2 Ra
ANGLE Ib1 Ib2 Ib3 Rb
DIHED Ic1 Ic2 Ic3 Ic4 Rc
BLOCK bname

end

ATOM

�8�F�C�LATOM �G�Q���Q�N�C�A�G�D�G�C�B�
���R�F�C���$�?�P�R�C�Q�G�?�L���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q���M�D���?�R�M�K���*�?�����?�P�C���A�M�L�Q�R�P�?�G�L�C�B���R�M�����9�?�����:�?�����;�?�������5�F�C
�?�R�M�K���L�S�K�@�C�P���Q�F�M�S�J�B���@�C���E�G�T�C�L���G�LInput order�����R�F�C���T�?�J�S�C���D�M�P���R�F�C���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q���G�L���"�L�E�Q�R�P�M�K�����0�N�R�G�M�L�?�J�J�W���M�L�C
�A�?�L���E�G�T�C���R�F�C���R�F�P�C�C���$�?�P�R�C�Q�G�?�L���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q���?���T�?�J�S�C�����5�F�G�Q���I�C�W���A�?�L���M�L�J�W���@�C���S�Q�C�B���G�L���$�?�P�R�C�Q�G�?�L���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L�Q��

DIST

�8�F�C�LDIST �G�Q���Q�N�C�A�G�D�G�C�B�
���R�F�C���B�G�Q�R�?�L�A�C���@�C�R�U�C�C�L���?�R�M�K�Q���*�?�����?�L�B���*�?�����G�Q���A�M�L�Q�R�P�?�G�L�C�B���R�M���R�F�C���T�?�J�S�C���3�?�����5�F�C
�?�R�M�K���L�S�K�@�C�P�Q���Q�F�M�S�J�B���@�C���E�G�T�C�L���G�LInput order�����R�F�C���T�?�J�S�C���D�M�P���R�F�C���B�G�Q�R�?�L�A�C���G�L���"�L�E�Q�R�P�M�K��

ANGLE

�8�F�C�LANGLE �G�Q���Q�N�C�A�G�D�G�C�B�
���R�F�C���?�L�E�J�C���@�C�R�U�C�C�L���?�R�M�K�Q���*�@���
���*�@�����?�L�B���*�@�����	�*�@�����*�@�����*�@���
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ATOMS
1.C        -0.004115   -0.000021    0.000023 b=b1
2.C         1.535711    0.000022    0.000008 b=b2
3.H        -0.399693    1.027812   -0.000082 b=b1
4.H        -0.399745   -0.513934    0.890139 b=b1
5.H        -0.399612   -0.513952   -0.890156 b=b1
6.H         1.931188    0.514066    0.890140 b=b2
7.H         1.931432    0.513819   -0.890121 b=b2
8.H         1.931281   -1.027824    0.000244 b=b2

END

CONSTRAINTS
BLOCK b1
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BLOCK b2
END

Constrained optimizations, LT (old branch), IRC, NEB
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�B�G�P�C�A�R�J�W���@�W���?���K�G�L�S�Q���Q�G�E�L���	�U�G�R�F�M�S�R���?���@�J�?�L�I���G�L���@�C�R�U�C�C�L���
�����5�F�C���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C���U�G�J�J���R�F�C�L���@�C���I�C�N�R���C�O�S�?�J�
���@�S�R���U�G�R�F
�M�N�N�M�Q�G�R�C���Q�G�E�L�
���R�M���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q���R�F�?�R���?�P�C���B�C�D�G�L�C�B���@�W���R�F�C���Q�?�K�C���T�?�P�G�?�@�J�C���U�G�R�F�M�S�R���R�F�C���K�G�L�S�Q���Q�G�E�L�����5�F�C���G�L�G�R�G�?�J���	�?�L�B
�D�G�L�?�J�
���G�L���A�?�Q�C���M�D���?���-�5���M�P���/�&�#���P�S�L�
���T�?�J�S�C���D�M�P���R�F�?�R���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C���G�Q���R�F�C���L�C�E�?�R�G�T�C���M�D���R�F�C���E�C�M�T�?�P���T�?�J�S�C��

coordinate types

�3�C�Q�R�P�G�A�R�C�B���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L�Q���?�P�C���N�C�P�D�M�P�K�C�B���@�W���D�P�C�C�X�G�L�E���A�C�P�R�?�G�L���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q�
���@�W���C�V�N�J�G�A�G�R�J�W���P�C�D�C�P�P�G�L�E���R�M���M�L�C���?�L�B���R�F�C
�Q�?�K�C���E�C�M�T�?�P���G�B�C�L�R�G�D�G�C�P���D�M�P���B�G�D�D�C�P�C�L�R���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q�
���M�P���@�W���S�Q�G�L�E���R�F�C���Q�C�J�C�A�R�C�B���M�N�R�G�M�L�����*�L���?�B�B�G�R�G�M�L�
���R�F�C�W���?�P�C���G�K�N�J�G�A�G�R
�G�L���C�?�A�F���-�G�L�C�?�P���5�P�?�L�Q�G�R���M�P���*�3�$���P�S�L�����"�J�J���P�C�Q�R�P�G�A�R�C�B���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L�Q���B�C�K�?�L�B���R�F�?�R���R�F�Ctype �M�D���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L���T�?�P�G�?�@�J�C�Q
�	�$�?�P�R�C�Q�G�?�L���M�P���;���K�?�R�P�G�V�
���C�O�S�?�J���R�F�C���R�W�N�C���M�D���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q���S�Q�C�B���G�L���?�R�M�K�Q�����X�A�?�P�R���G�L�N�S�R���S�L�B�C�P���?�R�M�K�Q���G�Q���A�M�L�Q�G�B�C�P�C�B���R�M
�@�CCartesian �G�L���R�F�G�Q���P�C�Q�N�C�A�R��

�*�D���R�F�G�Q���G�Q���T�G�M�J�?�R�C�B���G�L���?���-�G�L�C�?�P���5�P�?�L�Q�G�R���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L���R�F�C���N�P�M�E�P�?�K���U�G�J�J���?�@�M�P�R�����*�D���W�M�S���?�N�N�J�W���R�F�C���'�P�M�X�C�L���M�N�R�G�M�L���S�L�B�C�P
�E�C�M�T�?�P�
���U�F�G�J�C���L�M�R���S�Q�G�L�E���R�F�C���Q�?�K�C���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C���R�W�N�C���D�M�P���?�R�M�K�Q���?�Q���D�M�P���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L�
���?�L���C�P�P�M�P���U�G�J�J���M�A�A�S�P�����*�D���W�M�S
�P�C�D�C�P���R�M���R�F�C���Q�?�K�C���E�C�M�T�?�P���G�B�C�L�R�G�D�G�C�P���D�M�P���B�G�Q�R�G�L�A�R���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q���U�F�G�J�C���R�F�C���?�R�M�K�Q���?�L�B���R�F�C���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L���R�W�N�C�Q���M�D
�T�?�P�G�?�@�J�C�Q���B�M���L�M�R���K�?�R�A�F�
���R�F�C���N�P�M�E�P�?�K���U�G�J�J���A�M�L�R�G�L�S�C���?�L�B���?�Q�Q�S�K�C���R�F�?�R���W�M�S���M�L�J�W���F�?�T�C���?�Q�Q�G�E�L�C�B���R�F�C���Q�?�K�C
starting �T�?�J�S�C�Q���R�M���R�F�C���N�C�P�R�?�G�L�G�L�E���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q�����/�M���C�O�S�?�J�G�R�W���A�M�L�Q�R�P�?�G�L�R�Q���U�G�J�J���@�C���G�L���C�D�D�C�A�R���R�F�C�L���B�S�P�G�L�E���R�F�C
�M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L��

linear combinations of constraint

�*�R���G�Q���M�D�R�C�L���B�C�Q�G�P�?�@�J�C���R�M���A�?�P�P�W���M�S�R���?���E�C�M�K�C�R�P�W���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L���G�L���G�L�R�C�P�L�?�J���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q���U�F�C�P�C���R�U�M���M�P���K�M�P�C���M�D���R�F�C
�A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q���?�P�C���P�C�O�S�G�P�C�B���R�M���K�?�G�L�R�?�G�L���A�M�L�Q�R�?�L�R���T�?�J�S�C�Q���P�C�J�?�R�G�T�C���R�M���C�?�A�F���M�R�F�C�P�����5�F�C���K�M�Q�R���Q�G�K�N�J�C���A�?�Q�C�
���U�F�C�P�C
�R�U�M���G�L�R�C�P�L�?�J���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q���?���I�C�N�R���C�O�S�?�J���A�?�L���@�C���?�A�F�G�C�T�C�B���@�W���P�C�D�C�P�C�L�A�G�L�E���@�M�R�F���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q���R�M���?���Q�G�L�E�J�C���T�?�P�G�?�@�J�C���G�L
�R�F�C���(�&�0�7�"�3���@�J�M�A�I�����&�L�Q�S�P�G�L�E���?���B�G�D�D�C�P�C�L�R���P�C�J�?�R�G�M�L�Q�F�G�N�
���Q�S�A�F���?�Q���D�M�P�A�G�L�E���M�L�C���@�M�L�B���J�C�L�E�R�F���G�L���?���K�M�J�C�A�S�J�C���R�M���@�C
���������"�L�E�Q�R�P�M�K���J�M�L�E�C�P���R�F�?�L���?�L�M�R�F�C�P���G�Q���K�M�P�C���B�G�D�D�G�A�S�J�R���R�M���?�A�F�G�C�T�C�����5�F�C�Q�C���I�G�L�B���M�D���A�M�L�Q�R�P�?�G�L�R�Q���A�?�L���M�D�R�C�L���@�C���@�C
�K�?�L�?�E�C�B���R�F�P�M�S�E�F���R�F�C���A�P�C�?�R�G�T�C���S�Q�C���M�D���B�S�K�K�W���?�R�M�K�Q���@�S�R���R�F�G�Q���G�Q���E�C�L�C�P�?�J�J�W���J�?�@�M�P�G�M�S�Q���?�L�B���L�M�R���?�J�U�?�W�Q���N�M�Q�Q�G�@�J�C
�?�R���?�J�J��

�5�F�G�Q���I�C�W���A�?�L���L�M�R���@�C���S�Q�C�B���G�L���A�?�Q�C���M�D���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L���G�L���B�C�J�M�A�?�J�G�X�C�B���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q��

�5�F�C���-�*�/�&�"�3�$�0�/�4�5�3�"�*�/�5�4���I�C�W�U�M�P�B���?�J�J�M�U�Q���E�C�M�K�C�R�P�W���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L�Q���U�G�R�F���A�M�L�Q�R�P�?�G�L�R�Q���B�C�D�G�L�C�B���@�W���?�P�@�G�R�P�?�P�W
�J�G�L�C�?�P���A�M�K�@�G�L�?�R�G�M�L�Q���M�D���G�L�R�C�P�L�?�J���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q���R�M���@�C���N�C�P�D�M�P�K�C�B���O�S�G�R�C���Q�R�P�?�G�E�F�R�D�M�P�U�?�P�B�J�W�����5�F�C���I�C�W�U�M�P�B���?�J�J�M�U�Q���R�F�C
�J�G�L�C�?�P���A�M�K�@�G�L�?�R�G�M�L���R�M���@�C���A�M�L�Q�R�P�?�G�L�C�B���M�P���S�Q�C�B���?�Q���N�?�P�R���M�D���?���J�G�L�C�?�P���R�P�?�L�Q�G�R���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L���U�G�R�F���R�F�C���A�M�L�Q�R�P�?�G�L�C�B���T�?�J�S�C
�@�C�G�L�E���Q�R�C�N�N�C�B���?�Q���U�M�S�J�B���?���T�?�P�G�?�@�J�C���D�P�M�K���R�F�C���(�&�0�7�"�3���@�J�M�A�I��
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LINEARCONSTRAINTS
Name1 Data1
VAR11 Coef11
VAR12 Coef12
...
SUBEND
Name2 Data2
VAR21 Coef21
VAR22 Coef22
...
SUBEND
....

end

Namex

�*�B�C�L�R�G�D�G�C�P���M�D���R�F�C���V�R�F���J�G�L�C�?�P���A�M�L�Q�R�P�?�G�L�R��

Datax

�&�G�R�F�C�P���M�D���R�U�M���D�M�P�K�?�R�Q
���
���"���Q�G�L�E�J�C���L�S�K�@�C�P�
���E�G�T�G�L�E���R�F�C���T�?�J�S�C���M�D���R�F�C���V�R�F���A�M�L�Q�R�P�?�G�L�R
���
���5�U�M���L�S�K�@�C�P�Q�
���R�F�C���D�G�P�Q�R���?�Q���G�L�����
���?�L�B���R�F�C���Q�C�A�M�L�B���R�F�C���D�G�L�?�J���T�?�J�S�C���G�L���?���J�G�L�C�?�P���R�P�?�L�Q�G�R���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L�����5�F�C
�-�*�/�&�"�3�5�3�"�/�4�*�5���I�C�W�U�M�P�B���K�S�Q�R���@�C���N�P�C�Q�C�L�R���G�L���R�F�C���(�&�0�.�&�5�3�:���@�J�M�A�I��

Varxy

�/�?�K�C���M�D���R�F�C���W�R�F���T�?�P�G�?�@�J�C���G�L���R�F�?�R���G�Q���N�?�P�R���M�D���R�F�C���V�R�F���A�M�L�Q�R�P�?�G�L�R�����7�?�P�V�W���K�S�Q�R���@�C���B�C�D�G�L�C�B���G�L���R�F�C���(�&�0�7�"�3
�@�J�M�A�I��

Coeffxy

�$�M�C�D�D�G�A�G�C�L�R���M�D���7�?�P�V�W���G�L���R�F�C���J�G�L�C�?�P���A�M�K�@�G�L�?�R�G�M�L���B�C�D�G�L�G�L�E���R�F�C���A�M�L�Q�R�P�?�G�L�R�����5�F�S�Q��
Coeff11*Var11 + Coeff12*Var12 ...= Data1
�5�F�C���Q�S�K�K�?�R�G�M�L���K�S�Q�R���@�C���A�M�L�Q�G�Q�R�C�L�R���U�G�R�F���R�F�C���G�L�G�R�G�?�J���T�?�J�S�C�Q���M�D���R�F�C���7�?�P�V�W��

�5�F�G�Q���N�P�M�A�C�B�S�P�C���G�Q���M�L�J�W���N�M�Q�Q�G�@�J�C���U�F�C�L���R�F�C���E�C�M�K�C�R�P�W���G�Q���B�C�D�G�L�C�B���G�L���R�C�P�K�Q���M�D���G�L�R�C�P�L�?�J���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q�����"�J�R�F�M�S�E�F���R�F�C
�N�P�M�E�P�?�K���U�G�J�J���L�M�R���A�M�K�N�J�?�G�L�
���G�R���K�?�I�C�Q���L�M���Q�C�L�Q�C���R�M���F�?�T�C���J�G�L�C�?�P���A�M�K�@�G�L�?�R�G�M�L�Q���A�M�L�R�?�G�L�G�L�E���@�M�R�F���@�M�L�B�Q���?�L�B���?�L�E�J�C�Q
�M�D���A�M�S�P�Q�C��

�5�F�C���L�S�K�@�C�P���M�D���J�G�L�C�?�P���A�M�L�Q�R�P�?�G�L�R�Q���K�S�Q�R���@�C���J�C�Q�Q���R�F�?�L���M�P���C�O�S�?�J���R�M���R�F�C���L�S�K�@�C�P���M�D���C�L�R�P�G�C�Q���G�L���R�F�C���(�&�0�7�"�3���@�J�M�A�I��
�0�L�J�W���G�L�R�C�P�L�?�J���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q���G�L�T�M�J�T�G�L�E���2�.���?�R�M�K�Q���A�?�L���@�C���G�L�A�J�S�B�C�B���?�R���R�F�G�Q���Q�R�?�E�C��

�"�Q���?���E�C�M�K�C�R�P�W���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L���G�Q���P�S�L�
���R�F�C���D�M�P�A�C���?�A�R�G�L�E���M�L���R�F�C���J�G�L�C�?�P���A�M�L�Q�R�P�?�G�L�R�Q���U�G�J�J���@�C���N�P�G�L�R�C�B���G�K�K�C�B�G�?�R�C�J�W���?�D�R�C�P
�R�F�C���D�M�P�A�C�Q���M�L���R�F�C���G�L�R�C�P�L�?�J���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q�����5�F�C���A�M�L�Q�R�P�?�G�L�R���D�M�P�A�C�Q���K�?�W���@�C���S�Q�C�D�S�J���G�L���R�F�C���Q�C�?�P�A�F���D�M�P���?���R�P�?�L�Q�G�R�G�M�L���Q�R�?�R�C
�D�M�P���G�L�Q�R�?�L�A�C��

Z-matrix and symmetry

�*�D���R�F�C���Q�R�P�S�A�R�S�P�C���M�D���R�F�C���;���K�?�R�P�G�V���B�M�C�Q���L�M�R���P�C�D�J�C�A�R���R�F�C���Q�W�K�K�C�R�P�W���M�D���R�F�C���K�M�J�C�A�S�J�Cand �A�M�L�Q�R�P�?�G�L�R�Q���?�P�C���?�N�N�J�G�C�B���R�F�C
�N�P�M�E�P�?�K���K�?�W���C�L�A�M�S�L�R�C�P���?�J�E�M�P�G�R�F�K�G�A���N�P�M�@�J�C�K�Q���R�M���K�?�R�A�F���?�J�J���B�C�K�?�L�B�Q�����"�Q���?���P�C�Q�S�J�R���Q�M�K�C���M�D���R�F�Cfrozen
�A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q���K�?�W���@�C���D�M�S�L�B���R�M���A�F�?�L�E�C�����6�Q�S�?�J�J�W���R�F�C�Q�C���A�F�?�L�E�C�Q���?�P�C���T�C�P�W���Q�K�?�J�J�����5�M���A�S�P�C���R�F�G�Q�����@�S�G�J�B���R�F�C���;���K�?�R�P�G�V
�G�L���?���Q�W�K�K�C�R�P�G�A���U�?�W��
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Summary of geovar, optim, and atoms

�'�M�Punconstrained �M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L�����B�M�L���R���S�Q�C���E�C�M�T�?�P�
���?�N�N�J�Woptim �G�DCartesian �M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L���G�Q���P�C�O�S�G�P�C�B���U�F�G�J�C���R�F�C
�B�?�R�?���G�L���R�F�C���?�R�M�K�Q���@�J�M�A�I���U�?�Q���G�L���X���K�?�R�P�G�V���D�M�P�K�?�R���M�P���U�F�C�Lz-matrix �M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L���G�Q���P�C�O�S�G�P�C�B���U�F�G�J�C���R�F�C���?�R�M�K�Q
�G�L�N�S�R���U�?�Q���G�L���X�A�?�P�R���D�M�P�K�?�R�����1�P�M�T�G�B�C���R�F�C���?�R�M�K�G�A���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q���	�?�R�M�K�Q�
���B�G�P�C�A�R�J�W���?�Q���L�S�K�C�P�G�A�?�J���B�?�R�?��

�'�M�P���M�N�R�G�K�G�X�?�R�G�M�L�Q���U�F�C�P�C���M�L�J�W���T�C�P�W���D�C�U���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q���?�P�C���D�P�M�X�C�L�����S�Q�C���E�C�M�T�?�P���R�M���Q�C�R���?���D�C�U���A�M�M�P�B�G�L�?�R�C�Q���R�M���D�P�M�X�C�L
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PRINT {eigs} {u1} {parts} {raw_freq}
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MAX_CPKS_ITERATIONS Niter
CHECK_CPKS_FROM_ITERATION  N
U1_ACCURACY  x
NUC N1 N2 ... Nk
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Cartesian versus Z-matrix displacements

Cartesian �B�G�Q�N�J�?�A�C�K�C�L�R�Q���W�G�C�J�B���S�Q�S�?�J�J�W���?���F�G�E�F�C�P���?�A�A�S�P�?�A�W���R�F�?�LZ-matrix �B�G�Q�N�J�?�A�C�K�C�L�R�Q���@�C�A�?�S�Q�C���G�L���R�F�C���D�M�P�K�C�P
�A�?�Q�C���A�?�L�A�C�J�J�?�R�G�M�L���M�D���L�S�K�C�P�G�A�?�J���G�L�R�C�E�P�?�R�G�M�L���C�P�P�M�P�Q���@�C�R�U�C�C�L���R�F�C���B�G�D�D�C�P�C�L�R���E�C�M�K�C�R�P�G�C�Q���G�Q���	�?�J�K�M�Q�R���?�J�U�?�W�Q�
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Frequencies and GEOVAR keyword
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Isotope Shifts of Vibrational Frequencies
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smooth conservepoints
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2.6 Spectroscopic properties

IR spectra, (resonance) Raman, VCD
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Raman scattering
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Raman Intensities for Selected Frequencies

�5�F�CRamanRange �I�C�W�U�M�P�B���A�?�L���@�C���S�Q�C�B���R�M���A�?�J�A�S�J�?�R�C���3�?�K�?�L���G�L�R�C�L�Q�G�R�G�C�Q���D�M�P���?���P�?�L�E�C���M�D���D�P�C�O�S�C�L�A�G�C�Q���M�L�J�W��
�3�C�A�M�K�K�C�L�B�C�B���R�M���@�C���S�Q�C�B���G�L���R�F�C���A�?�Q�C���M�L�C���S�Q�C���?���R�������?�Q���?���P�C�Q�R�?�P�R���D�G�J�C�
���U�F�G�A�F���F�?�Q���D�P�C�O�S�C�L�A�G�C�Q���M�L���R�F�C�K�����6�Q�G�L�E
�R�F�G�Q���M�N�R�G�M�L���G�Q���?���D�?�Q�R���?�J�R�C�P�L�?�R�G�T�C���D�M�P���R�F�C���C�V�G�Q�R�G�L�E���K�C�R�F�M�B���M�D���A�?�J�A�S�J�?�R�G�L�E���3�?�K�?�L���G�L�R�C�L�Q�G�R�G�C�Q�����5�F�C���G�L�N�S�R���I�C�W�U�M�P�B���G�Q
�?�Q���D�M�J�J�M�U�Q��

RAMANRANGE low high

low, high

�5�U�M���T�?�J�S�C�Q���B�C�D�G�L�G�L�E���?�L���G�L�R�C�P�T�?�J���M�D���D�P�C�O�S�C�L�A�G�C�Q���R�M���A�?�J�A�S�J�?�R�C���R�F�C���3�?�K�?�L���G�L�R�C�L�Q�G�R�G�C�Q���D�M�P�����5�F�C���3�?�K�?�L
�G�L�R�C�L�Q�G�R�G�C�Q���?�P�C���A�?�J�A�S�J�?�R�C�B���@�W���L�S�K�C�P�G�A�?�J���B�G�D�D�C�P�C�L�R�G�?�R�G�M�L���M�D���R�F�C���N�M�J�?�R�G�X�?�@�G�J�G�R�W���R�C�L�Q�M�P�����0�L�J�W���D�P�C�O�S�C�L�A�G�C�Q���U�G�R�F�G�L
�R�F�C���G�L�R�C�P�T�?�J���R�F�?�R���?�P�C���I�L�M�U�L���R�M���@�C���3�?�K�?�L���?�A�R�G�T�C���U�G�J�J���@�C���G�L�A�J�S�B�C�B�����5�F�G�Q���K�C�?�L�Q���R�F�?�R������N �Q�G�L�E�J�C���N�M�G�L�R���5�%�%�'�5
�A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L�Q���U�G�J�J���@�C���N�C�P�D�M�P�K�C�B�
���U�F�C�P�CN �G�Q���R�F�C���L�S�K�@�C�P���M�D���3�?�K�?�L���?�A�R�G�T�C���D�P�C�O�S�C�L�A�G�C�Q���U�G�R�F�G�L���R�F�C���P�?�L�E�C��
�*�K�?�E�G�L�?�P�W���D�P�C�O�S�C�L�A�G�C�Q���?�P�C���Q�N�C�A�G�D�G�C�B���S�Q�G�L�E���L�C�E�?�R�G�T�C���T�?�J�S�C�Q�
���U�F�G�A�F���G�Q���A�M�L�Q�G�Q�R�C�L�R���U�G�R�F���R�F�C���L�M�R�?�R�G�M�L���?�B�M�N�R�C�B
�U�G�R�F�G�L���"�%�'��

�.�?�G�L���?�B�T�?�L�R�?�E�C�Q���M�D���R�F�C���K�C�R�F�M�B��

�g �'�S�J�J���Q�W�K�K�C�R�P�W���?�R���C�?�A�F���B�G�Q�N�J�?�A�C�B���E�C�M�K�C�R�P�W���G�Q���S�Q�C�B�
���U�F�G�A�F���B�M�C�Q���L�M�R���M�L�J�W���Q�N�C�C�B�Q���R�F�C���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L���S�N
�@�S�R
�?�J�Q�M���K�?�I�C�Q���G�R���K�M�P�C���?�A�A�S�P�?�R�C��

�g �0�L�J�W���3�?�K�?�L���?�A�R�G�T�C���K�M�B�C�Q���?�P�C���G�L�A�J�S�B�C�B���G�L���R�F�C���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L�
���U�F�G�A�F���K�?�W���Q�?�T�C���?���J�M�R���M�D���R�G�K�C���D�M�P
�K�M�J�C�A�S�J�C�Q
�U�G�R�F���Q�W�K�K�C�R�P�W��

�g �5�F�C�P�C���G�Q���L�M���L�C�C�B���R�M���P�C�A�?�J�A�S�J�?�R�C���D�P�C�O�S�C�L�A�G�C�Q���G�D���W�M�S���?�J�P�C�?�B�W���F�?�T�C���?���R�������D�G�J�C���U�G�R�F���R�F�C�K���?�Q���G�R���A�?�L���@�C
�S�Q�C�B
�?�Q���?���P�C�Q�R�?�P�R���D�G�J�C��

Resonance Raman

�"�A�A�M�P�B�G�L�E���R�M���?���R�F�C���R�G�K�C���B�C�N�C�L�B�C�L�R���N�G�A�R�S�P�C���M�D���P�C�Q�M�L�?�L�A�C���3�?�K�?�L���Q�A�?�R�R�C�P�G�L�E���R�F�C���P�C�J�?�R�G�T�C���G�L�R�C�L�Q�G�R�G�C�Q���M�D���3�3
�Q�A�?�R�R�C�P�G�L�E���A�P�M�Q�Q���Q�C�A�R�G�M�L�Q���?�P�C�
���S�L�B�C�P���A�C�P�R�?�G�L���?�Q�Q�S�K�N�R�G�M�L�Q�
���N�P�M�N�M�P�R�G�M�L�?�J���R�M���R�F�C���Q�O�S�?�P�C���M�D���R�F�C���C�V�A�G�R�C�B���Q�R�?�R�C
�C�L�C�P�E�W���E�P�?�B�G�C�L�R�Q���N�P�M�H�C�A�R�C�B���M�L�R�M���R�F�C���E�P�M�S�L�B���Q�R�?�R�C���L�M�P�K�?�J���K�M�B�C�Q���M�D���R�F�C���K�M�J�C�A�S�J�C���	�Q�C�C���3�C�D�����<������ �=�
��

�4�S�A�F���C�V�A�G�R�C�B���Q�R�?�R�C���E�P�?�B�G�C�L�R�Q���A�?�L���@�C���A�M�K�N�S�R�C�B���L�S�K�C�P�G�A�?�J�J�W���@�W���"�%�'���Q���7�*�#�3�0�/���K�M�B�S�J�C�
���U�F�G�A�F���G�Q���G�L�T�M�I�C�B���@�W
�Q�C�J�C�A�R�G�L�E���R�F�C���7�*�#�3�0�/���P�S�L�R�W�N�C���G�L���R�F�C���(�&�0�.�&�5�3�:���@�J�M�A�I���I�C�W�
���R�F�C���S�Q�C���M�D���R�F�C���7�*�#�3�0�/���@�J�M�A�I���I�C�W���?�L�B���R�F�C
�&�9�$�*�5�"�5�*�0�/���@�J�M�A�I���I�C�W��

GEOMETRY
VIBRON

END

������



VIBRON
NMTAPE filename
RESRAMAN
{...
..}

END
EXCITATIONS

LOWEST nlowest
END

�5�F�C���7�*�#�3�0�/���K�M�B�S�J�C���?�J�U�?�W�Q���P�C�O�S�G�P�C�Q���?�L���&�9�$�*�5�"�5�*�0�/�4���G�L�N�S�R���@�J�M�A�I�
���G�L���U�F�G�A�F���R�F�C���R�M�R�?�J���L�S�K�@�C�P���M�D���C�V�A�G�R�C�B
�Q�R�?�R�C�Q���R�M���@�C���A�?�J�A�S�J�?�R�C�B���K�S�Q�R���@�C���Q�N�C�A�G�D�G�C�B�����/�.�5�"�1�&���G�Q���R�F�C���M�L�J�W���M�@�J�G�E�?�R�M�P�W���I�C�W�U�M�P�B���D�M�P���R�F�C���7�*�#�3�0�/���K�M�B�S�J�C��
�*�R���Q�N�C�A�G�D�G�C�Q���R�F�C���L�?�K�C���M�D���?���5�"�1�&�������D�G�J�C���D�P�M�K���?���N�P�C�T�G�M�S�Q���D�P�C�O�S�C�L�A�W���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L�����5�F�G�Q���5�"�1�&�������D�G�J�C���G�Q���L�C�C�B�C�B���R�M
�P�C�?�B���R�F�C���L�M�P�K�?�J���K�M�B�C�Q���U���P���R�����U�F�G�A�F���R�F�C���B�C�P�G�T�?�R�G�T�C�Q���?�P�C���A�M�K�N�S�R�C�B�����*���C���
���?���Q�C�N�?�P�?�R�C���D�P�C�O�S�C�L�A�W���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L
�K�S�Q�R���@�C���A�?�P�P�G�C�B���M�S�R���D�G�P�Q�R�����5�F�C���Q�C�A�M�L�B���Q�S�@�I�C�W�U�M�P�B���3�&�4�3�"�.�"�/���G�L�T�M�I�C�Q���R�F�C���P�C�Q�M�L�?�L�A�C���3�?�K�?�L���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L��
�/�M�R�C���R�F�?�R���R�F�C���7�*�#�3�0�/���K�M�B�S�J�C���G�Q���L�M�R���Q�S�G�R�C�B���D�M�P���M�N�C�L���Q�F�C�J�J���5�%�%�'�5��

Resonance Raman for several excited states
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Restrictions: (avoided) crossings between excited-states
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Restrictions: results not trustworthy for higher excited states
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General remarks on the Response and Excitation functionality

Symmetry
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Open-shell
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Atomic coordinates in a RAMAN calculation
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Use of diffuse functions
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Linear dependency in basis
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Choice of XC potential
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Analysis options for TDDFT (excitation energies and polarizabilities)
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DIPOLEMAT

Time-dependent Current DFT
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END

�5�F�C���@�J�M�A�I���I�C�W���&�9�$�*�5�"�5�*�0�/���A�?�L���@�C���S�Q�C�B���U�G�R�F���?�J�J���M�D���G�R�Q���M�N�R�G�M�L�Q��

�*�L���B�C�D�?�S�J�R���R�F�C���7�,���D�S�L�A�R�G�M�L�?�J���U�G�J�J���@�C���?�N�N�J�G�C�B���U�F�C�P�C���R�F�C���/�$�5���N�?�P�?�K�C�R�C�P�G�X�?�R�G�M�L���<������ �=���G�Q���A�F�M�Q�C�L���D�M�P���R�F�C
�R�P�?�L�Q�T�C�P�Q�C���C�V�A�F�?�L�E�C���A�M�P�P�C�J�?�R�G�M�L���I�C�P�L�C�J���D�M�P���R�F�C���N�M�J�?�P�G�X�?�@�G�J�G�R�W���?�L�B���Q�G�L�E�J�C�R���C�V�A�G�R�?�R�G�M�L���C�L�C�P�E�G�C�Q���	�E�G�T�G�L�E���R�F�C���@�C�Q�R
�P�C�Q�S�J�R�Q���D�M�P���R�F�C���Q�W�Q�R�C�K�Q���Q�R�S�B�G�C�B���Q�M���D�?�P�
�����'�M�P���R�P�G�N�J�C�R���C�V�A�G�R�?�R�G�M�L���C�L�C�P�E�G�C�Q���R�F�C���M�L�J�W���?�T�?�G�J�?�@�J�C���N�?�P�?�K�C�R�C�P�G�X�?�R�G�M�L���U�G�J�J
�@�C���S�Q�C�B���<������ �=�����5�F�G�Q���M�N�R�G�M�L���G�Q���L�M�R���R�C�Q�R�C�B���K�S�A�F���?�L�B���R�F�C���P�C�Q�S�J�R�Q���?�P�C���G�L���E�C�L�C�P�?�J���K�S�A�F���U�M�P�Q�C���R�F�?�L���"�-�%�"���<������ �=�����*�R
�G�Q���R�F�C�P�C�D�M�P�C���Q�S�E�E�C�Q�R�C�B���R�F�?�R���7�,���G�Q���L�M�R���S�Q�C�B���R�M���A�?�J�A�S�J�?�R�C���R�P�G�N�J�C�R���C�V�A�G�R�?�R�G�M�L���C�L�C�P�E�G�C�Q��

�*�L���R�F�C���M�S�R�N�S�R���R�F�C���N�M�J�?�P�G�X�?�@�G�J�G�R�W���R�C�L�Q�M�P���	�G�L���A�?�Q�C���M�D���?�L���"�-�-�$�0�.�1�0�/�&�/�5�4���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L�
���F�?�Q���?���B�G�D�D�C�P�C�L�R���Q�F�?�N�C�

�R�F�C���P�C�Q�S�J�R�Q���?�P�C���N�P�G�L�R�C�B���G�L���R�F�C���K�M�P�C���G�L�R�S�G�R�G�T�C���M�P�B�C�P���V�
���W�
���X�
���G�L�Q�R�C�?�B���M�D���W�
���X�
���V���R�F�?�R���R�F�C���5�%�%�'�5���G�K�N�J�C�K�C�L�R�?�R�G�M�L
�S�Q�C�Q��

�5�F�C���D�M�J�J�M�U�G�L�E���Q�S�@�I�C�W�Q���?�P�C���?�T�?�G�J�?�@�J�C���U�G�R�F�G�L���R�F�C���B�?�R�?�@�J�M�A�I���M�D���$�6�3�3�&�/�5�3�&�4�1�0�/�4�&

CURRENTRESPONSE
QIANVIGNALE
NOVK
END

QIANVIGNALE

�5�F�C���2�7���N�?�P�?�K�C�R�C�P�G�X�?�R�G�M�L���<������ �=���U�G�J�J���@�C���S�Q�C�B���D�M�P���R�F�C���R�P�?�L�Q�T�C�P�Q�C���C�V�A�F�?�L�E�C���A�M�P�P�C�J�?�R�G�M�L���I�C�P�L�C�J���G�L�Q�R�C�?�B���M�D
�/�$�5��

NOVK

�5�%�$�%�'�5���U�G�J�J���@�C���?�N�N�J�G�C�B���U�G�R�F���R�F�C���"�-�%�"���D�S�L�A�R�G�M�L�?�J���G�L�Q�R�C�?�B���M�D���R�F�C���7�,���D�S�L�A�R�G�M�L�?�J�����*�L���?���A�M�K�N�J�C�R�C���@�?�Q�G�Q���R�F�G�Q
�U�G�J�J���E�G�T�C���R�F�C���Q�?�K�C���P�C�Q�S�J�R�Q���?�Q���?���5�%�%�'�5���A�?�J�A�S�J�?�R�G�M�L��

Excitation energies: UV/Vis spectra, X-ray absorption, CD
spectra
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Excitation energies, UV/Vis spectra
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Exact diagonalization vs. iterative Davidson procedure
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Dipole-allowed versus general excitations.
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Which excitation energies and how many?
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Excitation energies for open-shell systems
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Spin-flip excitation energies
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Core Excitation energies, X-ray absorption
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