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Temperature dependent hydrogen bond interaction
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Calculation of properties
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COSMO result files
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ADF COSMO calculation
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BASIS
type TZP
core Large
END
XC
GGA Becke Perdew
END
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SYMMETRY NOSYM
SOLVATION

SURF Delley
DIV leb1=23 leb2=29 rleb=1.5
SOLVENT name=CRS emp=0.0 cav0=0.0 cav1=0.0
CHARGED method=CONJ conv=1e-10 iter=300 omega=1.0 corr
C-Mat exact
DISC sc=0.01 leg=4 tol=0.1
RADII

C   2.00
H   1.30
N   1.83
O   1.72
Cl  2.05

SubEnd
END
XC
GGA Becke Perdew
END
Fragments

compound_gasphase compound_gasphase.t21
end
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Cavity construction

�/�@�=��� �K�M�J�>���L�Q�H�=���G�>���;�9�N�A�L�Q���;�G�F�K�L�J�M�;�L�A�G�F���A�F�������!���O�A�L�@���<�=�>�9�M�D�L���K�=�L�L�A�F�?�K���<�G�=�K���F�G�L���?�A�N�=���9���D�9�J�?�=���F�M�E�:�=�J���G�>�����*�.�(�*
�H�G�A�F�L�K�	���/�@�=�J�=�>�G�J�=���A�L���A�K���J�=�;�G�E�E�=�F�<�=�<���L�G���M�K�=���L�@�=���K�G���;�9�D�D�=�<�����=�D�D�=�Q���L�Q�H�=���G�>���;�9�N�A�L�Q���;�G�F�K�L�J�M�;�L�A�G�F�����-�=�>�	�6���7�������O�@�A�;�@
�9�D�D�G�O�K���G�F�=���L�G���;�G�F�K�L�J�M�;�L���9���K�M�J�>�9�;�=���O�@�A�;�@���@�9�K���E�9�F�Q���E�G�J�=���H�G�A�F�L�K�	���/�@�=��� �K�M�J�>���L�Q�H�=���G�>���;�9�N�A�L�Q���;�G�F�K�L�J�M�;�L�A�G�F���9�D�K�G
�9�D�D�G�O�K���E�9�F�Q���E�G�J�=���H�G�A�F�L�K���A�>���G�F�=���K�=�L�K���L�@�=���G�H�L�A�G�F���)�!���A�N���G�>���L�@�=���K�M�:�C�=�Q�����$�1���G�>���L�@�=���C�=�Q���.�*�'�1� �)�/���L�G���9���D�9�J�?�=�J
�N�9�D�M�=���L�@�9�F���L�@�=���<�=�>�9�M�D�L���N�9�D�M�=���G�>�����	���/�@�A�K���O�A�D�D���F�G�L���:�=���<�A�K�;�M�K�K�=�<���@�=�J�=���>�M�J�L�@�=�J�	�������>�A�?�M�J�=���G�>���9�����*�.�(�*���K�M�J�>�9�;�=���O�A�L�@
�L�@�=��� �K�M�J�>���L�Q�H�=���G�>���;�9�N�A�L�Q���;�G�F�K�L�J�M�;�L�A�G�F���O�A�L�@���<�=�>�9�M�D�L���K�=�L�L�A�F�?�K���A�K���?�A�N�=�F���:�=�D�G�O�	���$�F���L�@�A�K���>�A�?�M�J�=���L�@�=���K�E�9�D�D���K�H�@�=�J�=�K
�J�=�H�J�=�K�=�F�L���L�@�=�����*�.�(�*���K�M�J�>�9�;�=���H�G�A�F�L�K���L�@�9�L���9�J�=���M�K�=�<���>�G�J���L�@�=���;�G�F�K�L�J�M�;�L�A�G�F���G�>���L�@�=�����*�.�(�*���K�M�J�>�9�;�=�	���/�@�=���J�=�<���H�9�J�L
�J�=�H�J�=�K�=�F�L�K���H�G�K�A�L�A�N�=�����*�.�(�*���;�@�9�J�?�=���<�=�F�K�A�L�Q�����L�@�=���:�D�M�=���H�9�J�L���F�=�?�9�L�A�N�=�����*�.�(�*���;�@�9�J�?�=���<�=�F�K�A�L�Q�����L�@�=���;�G�D�G�J�A�F�?
�K�;�@�=�E�=���A�K���;�@�G�K�=�F���L�G���E�9�L�;�@���L�@�=���G�F�=���:�Q���&�D�9�E�L����

�
�%�)�#�%���������(�����������$�)� �*�.���%�$���*�������
�����������)�+�(�����������%�����#���*�����$�%�"�������)�+�(�����)�+�(�������������&� ���*�+�(�����#���������-� �*�����	���
�,� ���-��

�*�F�=���;�9�F���;�G�F�K�L�J�M�;�L���9���K�M�J�>�9�;�=���O�@�A�;�@���@�9�K���E�9�F�Q���E�G�J�=���H�G�A�F�L�K���M�K�A�F�?���9���K�G���;�9�D�D�=�<�����=�D�D�=�Q���K�M�J�>�9�;�=�	���!�G�J���L�@�=���K�M�:�C�=�Q
�.�0�-�!���G�>���L�@�=���C�=�Q���.�*�'�1� �)�/���G�F�=���;�9�F���;�@�G�G�K�=delley �	���/�@�=���K�M�:�C�=�Q�����$�1���G�>���L�@�=���C�=�Q���.�*�'�1� �)�/���@�9�K���=�P�L�J�9
�G�H�L�A�G�F�Kleb1 ���<�=�>�9�M�D�L���N�9�D�M�=���
������leb2 ���<�=�>�9�M�D�L���N�9�D�M�=���
���������9�F�<rleb ���<�=�>�9�M�D�L���N�9�D�M�=�����	�������F�?�K�L�J�G�E���	���$�>���L�@�=
�;�9�N�A�L�Q���J�9�<�A�M�K���G�>���9�F���9�L�G�E���A�K���D�G�O�=�J���L�@�9�Frleb �M�K�=leb1 �����G�L�@�=�J�O�A�K�=���M�K�=leb2 �	���/�@�=�K�=���N�9�D�M�=�K���;�9�F���:�=���;�@�9�F�?�=�<��
�M�K�A�F�?���9���@�A�?�@�=�J���N�9�D�M�=���>�G�Jleb1 �9�F�<leb2 �?�A�N�=�K���E�G�J�=���K�M�J�>�9�;�=���H�G�A�F�L�K�����E�9�P�A�E�9�D���N�9�D�M�=leb1 ��leb2 �A�K���
�����	����
�N�9�D�M�=���G�>���
�����E�=�9�F�K�����������K�M�J�>�9�;�=���H�G�A�F�L�K���A�F���;�9�K�=���G�>���9���K�A�F�?�D�=���9�L�G�E�����9�F�<���
�����E�=�9�F�K�������
���K�M�J�>�9�;�=���H�G�A�F�L�K���A�F���;�9�K�=���G�>
�9���K�A�F�?�D�=���9�L�G�E���/�Q�H�A�;�9�D�D�Q���G�F�=���;�G�M�D�<���M�K�=leb1 �>�G�J���L�@�=���K�M�J�>�9�;�=���H�G�A�F�L���G�>���#�����9�F�<leb2 �>�G�J���L�@�=���K�M�J�>�9�;�=���H�G�A�F�L�K���G�>
�G�L�@�=�J���=�D�=�E�=�F�L�K�	

�/�@�=���F�=�P�L���>�A�?�M�J�=���A�K���E�9�<�=���O�A�L�@���L�@�=���>�G�D�D�G�O�A�F�?�����<�=�>�9�M�D�L���>�G�J���L�@�=�����=�D�D�=�Q���K�M�J�>�9�;�=�����K�=�L�L�A�F�?�K��

SOLVATION
SURF Delley
DIV leb1=23 leb2=29 rleb=1.5

����



....
END

�
�%�)�#�%���������(�����������$�)� �*�.���%�$���*�������
�����������)�+�(�����������%�����#���*�����$�%�"���������"�"���.���)�+�(�������������&� ���*�+�(�����#���������-� �*�����	���
�,� ���-��

�/�@�=���<�A�>�>�=�J�=�F�L���O�9�Q�K���G�>���;�G�F�K�L�J�M�;�L�A�F�?���L�@�=���;�9�N�A�L�Q���@�9�K���K�G�E�=���;�G�F�K�=�I�M�=�F�;�=�K���>�G�J���L�@�=���[���H�J�G�>�A�D�=���G�>���E�=�L�@�9�F�G�D�����K�=�=���L�@�=
�>�A�?�M�J�=���:�=�D�G�O��

�0���&�(�%��� �"���)���%�����#���*�����$�%�"�����&� ���*�+�(�����#���������-� �*�����*�������
��������������

�$�F���L�@�A�K���H�A�;�L�M�J�=���L�@�=���:�D�M�=���D�A�F�=���A�K���L�@�=���[���H�J�G�>�A�D�=���O�A�L�@���L�@�=��� �K�M�J�>���L�Q�H�=���G�>���;�G�F�K�L�J�M�;�L�A�G�F�����L�@�=���J�=�<���D�A�F�=���A�K���L�@�9�L���O�A�L�@���L�@�=
���=�D�D�=�Q���L�Q�H�=���G�>���;�G�F�K�L�J�M�;�L�A�G�F���O�A�L�@���E�9�F�Q���K�M�J�>�9�;�=���H�G�A�F�L�K�	���!�G�J���;�G�E�H�9�J�A�K�G�F�����L�@�=���?�J�=�=�F���D�A�F�=���A�K���L�@�=���[���H�J�G�>�A�D�=���G�>
�E�=�L�@�9�F�G�D���A�>���9���D�9�J�?�=���,�5���+���:�9�K�A�K���K�=�L���A�K���M�K�=�<�����9�?�9�A�F���O�A�L�@���L�@�=�����=�D�D�=�Q���L�Q�H�=���G�>���;�G�F�K�L�J�M�;�L�A�G�F���O�A�L�@���E�9�F�Q���K�M�J�>�9�;�=
�H�G�A�F�L�K�	

����



The COSMO-RS program
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Running the COSMO-RS program
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COSMO-RS parameters
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General parameters

CRSPARAMETERS
{RAV         rav}
{APRIME      aprime}
{FCORR       fcorr}
{CHB         chb}
{SIGMAHBOND  sigmahbond}
{AEFF        aeff}
{LAMBDA      lambda}
{OMEGA       omega}
{ETA         eta}
{CHORTF      chortf}
{combi1998 | combi2005}
{hb_all    | hb_hnof}
{hb_temp   | hb_notemp}

End
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�@�:�8�L�=�E�H���T���@�:�8�F�G�L�=�E�H�@�:�8�L�=�E�H �@�:�8�F�G�L�=�E�H �@�:�8�F�G�L�=�E�H

chortf

�.�=�=���-�=�>�	���6�
�7���>�G�J���L�@�=���<�=�>�A�F�A�L�A�G�F�K�����[�N
�� �����[�N�� �����;�� �[ �N

combi1998 | combi2005

�$�>���L�@�=���K�M�:�C�=�Qcombi1998 �A�K���A�F�;�D�M�<�=�<���9���L�@�=�J�E�G�<�Q�F�9�E�A�;�9�D�D�Q���A�F�;�G�F�K�A�K�L�=�F�L���;�G�E�:�A�F�9�L�G�J�A�9�D���;�G�F�L�J�A�:�M�L�A�G�F���L�G���L�@�=
�;�@�=�E�A�;�9�D���H�G�L�=�F�L�A�9�D���`�A

�;�G�E�:�G�>���-�=�>�	�6�
�7���A�K���M�K�=�<�	���$�>���L�@�=���K�M�:�C�=�Qcombi2005 �A�K���A�F�;�D�M�<�=�<�����<�=�>�9�M�D�L�����9
�L�@�=�J�E�G�<�Q�F�9�E�A�;�9�D�D�Q���;�G�F�K�A�K�L�=�F�L���;�G�E�:�A�F�9�L�G�J�A�9�D���;�G�F�L�J�A�:�M�L�A�G�F���G�>���-�=�>�	�6���7���A�K���M�K�=�<�	���.�=�=���L�@�=���K�=�;�L�A�G�F���G�F���L�@�=
�;�G�E�:�A�F�9�L�G�J�A�9�D���L�=�J�E���9�F�<���-�=�>�	�6���7�	

hb_all | hb_hnof

�$�>���L�@�=���K�M�:�C�=�Qhb_all �A�K���A�F�;�D�M�<�=�<���@�Q�<�J�G�?�=�F���:�G�F�<���A�F�L�=�J�9�;�L�A�G�F���;�9�F���:�=���A�F�;�D�M�<�=�<���:�=�L�O�=�=�F���K�=�?�E�=�F�L�K���L�@�9�L
�:�=�D�G�F�?���L�G���#���9�L�G�E�K���9�F�<���9�D�D���G�L�@�=�J���K�=�?�E�=�F�L�K�	���$�>���L�@�=���K�M�:�C�=�Qhb_hbnof �A�K���A�F�;�D�M�<�=�<�����<�=�>�9�M�D�L�����@�Q�<�J�G�?�=�F���:�G�F�<
�A�F�L�=�J�9�;�L�A�G�F���;�9�F���:�=���A�F�;�D�M�<�=�<���G�F�D�Q���:�=�L�O�=�=�F���K�=�?�E�=�F�L�K���L�@�9�L���:�=�D�G�F�?���L�G���#���9�L�G�E�K���L�@�9�L���9�J�=���:�G�F�<�=�<���L�G���)�����*�����G�J��
�!�����9�F�<���K�=�?�E�=�F�L�K���L�@�9�L���:�=�D�G�F�?���L�G���)�����*�����G�J���!���9�L�G�E�K�	

hb_temp | hb_notemp

�$�>���L�@�=���K�M�:�C�=�Qhb_notemp �A�K���A�F�;�D�M�<�=�<���L�@�=���@�Q�<�J�G�?�=�F���:�G�F�<���A�F�L�=�J�9�;�L�A�G�F���A�K���F�G�L���L�=�E�H�=�J�9�L�M�J�=���<�=�H�=�F�<�=�F�L�����9�K���A�F
�-�=�>�	�6�
�7�	���$�>���L�@�=���K�M�:�C�=�Qhb_temp �A�K���A�F�;�D�M�<�=�<�����<�=�>�9�M�D�L�����L�@�=���@�Q�<�J�G�?�=�F���:�G�F�<���A�F�L�=�J�9�;�L�A�G�F���A�K���L�=�E�H�=�J�9�L�M�J�=
�<�=�H�=�F�<�=�F�L�����9�K���A�F���-�=�>�	�6���7�	���.�=�=���L�@�=���K�=�;�L�A�G�F���G�F���L�@�=���L�=�E�H�=�J�9�L�M�J�=���<�=�H�=�F�<�=�F�L���@�Q�<�J�G�?�=�F���:�G�F�<���A�F�L�=�J�9�;�L�A�G�F���9�F�<
�-�=�>�	�6���7�	

Element specific parameters

DISPERSION
{H  dispH}
{C  dispC}
{N  dispN}
{...}

End

�/�@�=���>�G�D�D�G�O�A�F�?���L�9�:�D�=���?�A�N�=�K���L�@�=���=�D�=�E�=�F�L���K�H�=�;�A�>�A�;���<�A�K�H�=�J�K�A�G�F���;�G�F�K�L�9�F�L�K�	���/�@�=�������!���<�=�>�9�M�D�L���N�9�D�M�=�K���9�J�=���G�H�L�A�E�A�R�=�<
�H�9�J�9�E�=�L�=�J�K���>�G�J�������!���;�9�D�;�M�D�9�L�A�G�F�K�	���/�@�=���&�D�9�E�L���N�9�D�M�=�K���;�9�F���9�?�9�A�F���:�=���>�G�M�F�<���A�F���-�=�>�	���6�
�7�	

element ADF Default ADF combi98 Klamt ���-�=�>�	�6�
�7��
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Compounds

�!�G�J���=�9�;�@���;�G�E�H�G�M�F�<���G�F�=���@�9�K���L�G���9�<�<���L�@�=���C�=�Q�O�G�J�<COMPOUND

COMPOUND filename
{cosmofile}
{drophbond}
{NRING nring}
{FRAC1 frac1}
{FRAC2 frac2}
{PVAP pvap}
{TVAP tvap}
{Antoine A B C}
{MELTINGPOINT meltingpoint}
{HFUSION hfusion}
{CPFUSION cpfusion}
End

filename

�/�@�=���>�A�D�=�F�9�E�=�����;�9�F���:�=���9���>�M�D�D���H�9�L�@�����G�L�@�=�J�O�A�K�=���J�=�D�9�L�A�N�=���H�9�L�@���A�K���9�K�K�M�E�=�<�����K�@�G�M�D�<���:�=���9�����*�.�(�*���J�=�K�M�D�L���>�A�D�=�	
�#�G�O���L�G���E�9�C�=���9�F�������!�����*�.�(�*���J�=�K�M�D�L���>�A�D�=���;�9�F���:�=���>�G�M�F�<�@�=�J�=�	

cosmofile

�$�>���L�@�=���K�M�:�C�=�Qcosmofile �A�K���A�F�;�D�M�<�=�<���L�@�=���>�A�D�=���K�@�G�M�D�<���:�=���9�F�����.���$�$�����*�.�(�*���>�A�D�=�����	�;�G�K�E�G���	���$�>���F�G�L���K�H�=�;�A�>�A�=�<
���<�=�>�9�M�D�L�����L�@�=���>�A�D�=���K�@�G�M�D�<���:�=���9���C�>���>�A�D�=�����=�A�L�@�=�J���9�F�������!�����*�.�(�*���J�=�K�M�D�L���>�A�D�=���/���+� �
�������	�L�
�������G�J���9�����*�.�&�!���>�A�D�=
���	�;�G�K�C�>���	

drophbond

�$�>���L�@�=���K�M�:�C�=�Qdrophbond �A�K���A�F�;�D�M�<�=�<���F�G���@�Q�<�J�G�?�=�F���:�G�F�<���L�=�J�E�K���O�A�D�D���:�=���A�F�;�D�M�<�=�<���>�G�J���L�@�A�K���;�G�E�H�G�M�F�<�	���$�>���F�G�L
�K�H�=�;�A�>�A�=�<�����<�=�>�9�M�D�L�����L�@�=���@�Q�<�J�G�?�=�F���:�G�F�<���L�=�J�E�K���9�J�=���A�F�;�D�M�<�=�<���>�G�J���L�@�A�K���;�G�E�H�G�M�F�<�	

nring

�/�@�=���F�M�E�:�=�J���G�>���J�A�F�?���9�L�G�E�K�	���/�@�A�K���A�K���9�����*�.�(�*���-�.���H�9�J�9�E�=�L�=�J�	���$�L���K�@�G�M�D�<���:�=�������>�G�J���:�=�F�R�=�F�=�����>�G�J���=�P�9�E�H�D�=�	
���=�>�9�M�D�L���N�9�D�M�=���A�K�����	

frac1

�/�@�=���E�G�D�9�J���>�J�9�;�L�A�G�F���G�>���L�@�=���;�G�E�H�G�M�F�<���A�F���L�@�=���K�G�D�N�=�F�L�	���/�@�A�K���A�K���K�G�D�N�=�F�L�������A�F���;�9�K�=���G�>���L�@�=���;�9�D�;�M�D�9�L�A�G�F���G�>���H�9�J�L�A�L�A�G�F
�;�G�=�>�>�A�;�A�=�F�L�K�	

frac2

�/�@�=���E�G�D�9�J���>�J�9�;�L�A�G�F���G�>���K�G�D�N�=�F�L���
�����G�F�D�Q���M�K�=�<���A�F���;�9�K�=���G�>���L�@�=���;�9�D�;�M�D�9�L�A�G�F���G�>���H�9�J�L�A�L�A�G�F���;�G�=�>�>�A�;�A�=�F�L�K�	

pvap, tvap

�+�M�J�=���;�G�E�H�G�M�F�<���N�9�H�G�J���H�J�=�K�K�M�J�=pvap ���:�9�J�����9�L���L�=�E�H�=�J�9�L�M�J�=tvap ���&�=�D�N�A�F���	���0�K�=�<���G�F�D�Q���A�>���:�G�L�@pvap �9�F�<
tvap �9�J�=���K�H�=�;�A�>�A�=�<�����9�F�<���L�@�=�F���O�A�D�D���@�9�N�=���9�F���=�>�>�=�;�L���G�F���L�@�=���;�9�D�;�M�D�9�L�=�<���N�9�H�G�J���H�J�=�K�K�M�J�=�K���G�J���:�G�A�D�A�F�?���H�G�A�F�L�K�	
���D�L�=�J�F�9�L�A�N�=���A�K���L�G���K�=�L���L�@�=�����F�L�G�A�F�=���;�G�=�>�>�A�;�A�=�F�L�K�	���$�>���:�G�L�@���9�J�=���F�G�L���K�H�=�;�A�>�A�=�<���L�@�=���H�M�J�=���;�G�E�H�G�M�F�<���N�9�H�G�J���H�J�=�K�K�M�J�=
�A�K���9�H�H�J�G�P�A�E�9�L�=�<���M�K�A�F�?���L�@�=�����*�.�(�*���-�.���E�=�L�@�G�<�	

A, B, C

����



A��B�����9�F�<C �9�J�=���L�@�=���H�M�J�=���;�G�E�H�G�M�F�<�����F�L�G�A�F�=���;�G�=�>�>�A�;�A�=�F�L�K�����K�M�;�@���L�@�9�L��
log P = A - B/(T+C)
�/�@�A�K�����F�L�G�A�F�=���=�I�M�9�L�A�G�F���A�K���9�������H�9�J�9�E�=�L�=�J���>�A�L���L�G���=�P�H�=�J�A�E�=�F�L�9�D���H�M�J�=���;�G�E�H�G�M�F�<���N�9�H�G�J���H�J�=�K�K�M�J�=�K���+�����:�9�J�����G�N�=�J
�9���J�=�K�L�J�A�;�L�=�<���L�=�E�H�=�J�9�L�M�J�=���/�����&�=�D�N�A�F�����J�9�F�?�=�	���$�>���L�@�=�����F�L�G�A�F�=���;�G�=�>�>�A�;�A�=�F�L�K���9�J�=���K�H�=�;�A�>�A�=�<���L�@�A�K���O�A�D�D���@�9�N�=���9�F���=�>�>�=�;�L
�G�F���L�@�=���;�9�D�;�M�D�9�L�=�<���N�9�H�G�J���H�J�=�K�K�M�J�=�K���G�J���:�G�A�D�A�F�?���H�G�A�F�L�K�	�����D�L�=�J�F�9�L�A�N�=���A�K���L�G���?�A�N�=���A�F�H�M�L���N�9�D�M�=�K���>�G�J���L�@�=���H�M�J�=
�;�G�E�H�G�M�F�<���N�9�H�G�J���H�J�=�K�K�M�J�=���9�L���9���>�A�P�=�<���L�=�E�H�=�J�9�L�M�J�=�	���$�>���:�G�L�@���9�J�=���F�G�L���K�H�=�;�A�>�A�=�<���L�@�=���H�M�J�=���;�G�E�H�G�M�F�<���N�9�H�G�J
�H�J�=�K�K�M�J�=���A�K���9�H�H�J�G�P�A�E�9�L�=�<���M�K�A�F�?���L�@�=�����*�.�(�*���-�.���E�=�L�@�G�<�	

meltingpoint, hfusion, cpfusion

�+�M�J�=���;�G�E�H�G�M�F�<���E�=�D�L�A�F�?���H�G�A�F�Lmeltingpoint ���&�=�D�N�A�F�������H�M�J�=���;�G�E�H�G�M�F�<���=�F�L�@�9�D�H�Q���G�>���>�M�K�A�G�Fhfusion
���C�;�9�D�
�E�G�D�������9�F�<���H�M�J�=���;�G�E�H�G�M�F�<���@�=�9�L���;�9�H�9�;�A�L�Q���G�>���>�M�K�A�G�Fcpfusion ���C�;�9�D�
���E�G�D���&�����	���*�F�D�Q���M�K�=�<���A�>���:�G�L�@
meltingpoint �9�F�<hfusion �9�J�=���K�H�=�;�A�>�A�=�<����cpfusion �G�H�L�A�G�F�9�D�������9�F�<���O�A�D�D���L�@�=�F���@�9�N�=���9�F���=�>�>�=�;�L���A�F
�K�G�D�M�:�A�D�A�L�Q���;�9�D�;�M�D�9�L�A�G�F�K���A�>���L�@�=���L�=�E�H�=�J�9�L�M�J�=���G�>���L�@�=���K�G�D�N�=�F�L���A�K���:�=�D�G�O���L�@�=���E�=�D�L�A�F�?���H�G�A�F�L�	

Temperature

TEMPERATURE temperature {temperature_high ntemp}

temperature

�/�=�E�H�=�J�9�L�M�J�=�����&�=�D�N�A�F�����9�L���O�@�A�;�@���L�=�E�H�=�J�9�L�M�J�=���L�@�=�����*�.�(�*���-�.���;�9�D�;�M�D�9�L�A�G�F���K�@�G�M�D�<���L�9�C�=���H�D�9�;�=�	�����=�>�9�M�D�L���J�G�G�E
�L�=�E�H�=�J�9�L�M�J�=���
�����	�����	���/�@�=���>�A�J�K�L���L�=�E�H�=�J�9�L�M�J�=���A�F���;�9�K�=���G�>���9���J�9�F�?�=���G�>���L�=�E�H�=�J�9�L�M�J�=�K�	

temperature_high

�/�@�=���D�9�K�L���L�=�E�H�=�J�9�L�M�J�=�����&�=�D�N�A�F�����A�F���;�9�K�=���G�>���9���J�9�F�?�=���G�>���L�=�E�H�=�J�9�L�M�J�=�K�	���*�F�D�Q���M�K�=�<���A�F���;�9�K�=���G�>���K�G�D�N�=�F�L���N�9�H�G�J
�H�J�=�K�K�M�J�=���;�9�D�;�M�D�9�L�A�G�F�K���G�J���K�G�D�M�:�A�D�A�L�Q���;�9�D�;�M�D�9�L�A�G�F�K�	

ntemp

�/�@�=���F�M�E�:�=�J���G�>���L�=�E�H�=�J�9�L�M�J�=�K���A�F���;�9�K�=���G�>���9���J�9�F�?�=���G�>���L�=�E�H�=�J�9�L�M�J�=�K�	

Pressure

PRESSURE pressure {pressure_high npress}

pressure

�+�J�=�K�K�M�J�=�����:�9�J�����9�L���O�@�A�;�@���H�J�=�K�K�M�J�=���L�@�=�����*�.�(�*���-�.���;�9�D�;�M�D�9�L�A�G�F���K�@�G�M�D�<���L�9�C�=���H�D�9�;�=�	�����=�>�9�M�D�L�����	�������
�����:�9�J������
�9�L�E���	���/�@�=���>�A�J�K�L���H�J�=�K�K�M�J�=���A�F���;�9�K�=���G�>���9���J�9�F�?�=���G�>���H�J�=�K�K�M�J�=�K�	

pressure_high

�/�@�=���D�9�K�L���H�J�=�K�K�M�J�=�����:�9�J�����A�F���;�9�K�=���G�>���9���J�9�F�?�=���G�>���H�J�=�K�K�M�J�=�K�	���*�F�D�Q���M�K�=�<���A�F���;�9�K�=���G�>���K�G�D�N�=�F�L���:�G�A�D�A�F�?���H�G�A�F�L
�;�9�D�;�M�D�9�L�A�G�F�K�	

npress

�/�@�=���F�M�E�:�=�J���G�>���H�J�=�K�K�M�J�=�K���A�F���;�9�K�=���G�>���9���J�9�F�?�=���G�>���H�J�=�K�K�M�J�=�K�	

����



Properties

Solvent vapor pressure

�/�@�=���E�G�D�=���>�J�9�;�L�A�G�F���G�>���=�9�;�@���;�G�E�H�G�M�F�<���G�>���L�@�=���K�G�D�N�=�F�L���K�@�G�M�D�<���:�=���?�A�N�=�F���O�A�L�@���L�@�=���K�M�:�C�=�QFRAC1�G�>���L�@�=���C�=�Q
COMPOUND�>�G�J���=�9�;�@���;�G�E�H�G�M�F�<�	���$�L���A�K���H�G�K�K�A�:�D�=���L�G���;�9�D�;�M�D�9�L�=���L�@�=���N�9�H�G�J���H�J�=�K�K�M�J�=���>�G�J���9���L�=�E�H�=�J�9�L�M�J�=���J�9�F�?�=�����K�=�=
�C�=�QTEMPERATURE�	

PROPERTY vaporpressure
End

�/�@�=���A�F�H�M�L���H�M�J�=���;�G�E�H�G�M�F�<���N�9�H�G�J���H�J�=�K�K�M�J�=���O�A�D�D���:�=���M�K�=�<���A�F���L�@�=���;�9�D�;�M�D�9�L�A�G�F���G�>���L�@�=���H�9�J�L�A�9�D���N�9�H�G�J���H�J�=�K�K�M�J�=���G�>���L�@�A�K
�;�G�E�H�G�M�F�<���A�F���L�@�=���E�A�P�L�M�J�=���A�>���A�L���A�K���K�M�H�H�D�A�=�<���O�A�L�@���L�@�=���C�=�QCOMPOUND�>�G�J���L�@�A�K���;�G�E�H�G�M�F�<�	���$�>���A�L���A�K���F�G�L���K�H�=�;�A�>�A�=�<���L�@�=�F
�A�L���O�A�D�D���:�=���9�H�H�J�G�P�A�E�9�L�=�<���M�K�A�F�?���L�@�=�����*�.�(�*���-�.���E�=�L�@�G�<�	

Solvent boiling temperature

�/�@�=���E�G�D�=���>�J�9�;�L�A�G�F���G�>���=�9�;�@���;�G�E�H�G�M�F�<���G�>���L�@�=���K�G�D�N�=�F�L���K�@�G�M�D�<���:�=���?�A�N�=�F���O�A�L�@���L�@�=���K�M�:�C�=�QFRAC1�G�>���L�@�=���C�=�Q
COMPOUND�>�G�J���=�9�;�@���;�G�E�H�G�M�F�<�	���$�L���A�K���H�G�K�K�A�:�D�=���L�G���;�9�D�;�M�D�9�L�=���L�@�=���:�G�A�D�A�F�?���L�=�E�H�=�J�9�L�M�J�=���>�G�J���9���H�J�=�K�K�M�J�=���J�9�F�?�=�����K�=�=
�C�=�QPRESSURE�	

PROPERTY boilingpoint
End

�/�@�=���A�F�H�M�L���H�M�J�=���;�G�E�H�G�M�F�<���N�9�H�G�J���H�J�=�K�K�M�J�=���O�A�D�D���:�=���M�K�=�<���A�F���L�@�=���;�9�D�;�M�D�9�L�A�G�F���G�>���L�@�=���H�9�J�L�A�9�D���N�9�H�G�J���H�J�=�K�K�M�J�=���G�>���L�@�A�K
�;�G�E�H�G�M�F�<���A�F���L�@�=���E�A�P�L�M�J�=���A�>���A�L���A�K���K�M�H�H�D�A�=�<���O�A�L�@���L�@�=���C�=�QCOMPOUND�>�G�J���L�@�A�K���;�G�E�H�G�M�F�<�	���$�>���A�L���A�K���F�G�L���K�H�=�;�A�>�A�=�<���L�@�=�F
�A�L���O�A�D�D���:�=���9�H�H�J�G�P�A�E�9�L�=�<���M�K�A�F�?���L�@�=�����*�.�(�*���-�.���E�=�L�@�G�<�	

Log partition coefficients solute

�/�@�=���E�G�D�=���>�J�9�;�L�A�G�F���G�>���=�9�;�@���;�G�E�H�G�M�F�<���G�>���L�@�=���K�G�D�N�=�F�L�������9�F�<���K�G�D�N�=�F�L���
���K�@�G�M�D�<���:�=���?�A�N�=�F���O�A�L�@���L�@�=���K�M�:�C�=�QFRAC1
�9�F�<���K�M�:�C�=�QFRAC2�G�>���L�@�=���C�=�QCOMPOUND�>�G�J���=�9�;�@���;�G�E�H�G�M�F�<�����J�=�K�H�=�;�L�A�N�=�D�Q�	���/�@�=���H�9�J�L�A�L�A�G�F���;�G�=�>�>�A�;�A�=�F�L�K���9�J�=
�;�9�D�;�M�D�9�L�=�<���>�G�J���9�D�D���;�G�E�H�G�M�F�<�K�	

PROPERTY logp
{VOLUMEQUOTIENT volumequotient}
End

volumequotient

�$�>���L�@�=���K�M�:�C�=�QVOLUMEQUOTIENT�A�K���A�F�;�D�M�<�=�<���L�@�=volumequotient �O�A�D�D���:�=���M�K�=�<���>�G�J���I�M�G�L�A�=�F�L���G�>���L�@�=
�<�=�F�K�A�L�A�=�K���G�>���K�G�D�N�=�F�L�������9�F�<���K�G�D�N�=�F�L���
���A�F�K�L�=�9�<���G�>���;�9�D�;�M�D�9�L�=�<���N�9�D�M�=�K�	

Activity coefficients solute

�/�@�=���E�G�D�=���>�J�9�;�L�A�G�F���G�>���=�9�;�@���;�G�E�H�G�M�F�<���G�>���L�@�=���K�G�D�N�=�F�L���K�@�G�M�D�<���:�=���?�A�N�=�F���O�A�L�@���L�@�=���K�M�:�C�=�QFRAC1�G�>���L�@�=���C�=�Q
COMPOUND�>�G�J���=�9�;�@���;�G�E�H�G�M�F�<�	���/�@�=���9�;�L�A�N�A�L�Q���;�G�=�>�>�A�;�A�=�F�L�K���9�J�=���;�9�D�;�M�D�9�L�=�<���>�G�J���9�D�D���;�G�E�H�G�M�F�<�K�	

����



PROPERTY activitycoef
{DENSITYSOLVENT densitysolvent}
End

densitysolvent

�$�>���L�@�=���K�M�:�C�=�QDENSITYSOLVENT�A�K���A�F�;�D�M�<�=�<���L�@�=densitysolvent �O�A�D�D���:�=���M�K�=�<���>�G�J���L�@�=���<�=�F�K�A�L�Q���G�>���L�@�=
�K�G�D�N�=�F�L�����C�?�
�'�����A�F�K�L�=�9�<���G�>���;�9�D�;�M�D�9�L�=�<���N�9�D�M�=�K�	���-�=�D�=�N�9�F�L���>�G�J���L�@�=���;�9�D�;�M�D�9�L�A�G�F���G�>���L�@�=���#�=�F�J�Q���K���D�9�O���;�G�F�K�L�9�F�L�	

�/�@�=���A�F�H�M�L���H�M�J�=���;�G�E�H�G�M�F�<���N�9�H�G�J���H�J�=�K�K�M�J�=���O�A�D�D���:�=���M�K�=�<���A�F���L�@�=���;�9�D�;�M�D�9�L�A�G�F���G�>���L�@�=���H�9�J�L�A�9�D���N�9�H�G�J���H�J�=�K�K�M�J�=���G�>���L�@�A�K
�;�G�E�H�G�M�F�<���A�F���L�@�=���E�A�P�L�M�J�=���A�>���A�L���A�K���K�M�H�H�D�A�=�<���O�A�L�@���L�@�=���C�=�QCOMPOUND�>�G�J���L�@�A�K���;�G�E�H�G�M�F�<�	���$�>���A�L���A�K���F�G�L���K�H�=�;�A�>�A�=�<���L�@�=�F
�A�L���O�A�D�D���:�=���9�H�H�J�G�P�A�E�9�L�=�<���M�K�A�F�?���L�@�=�����*�.�(�*���-�.���E�=�L�@�G�<�	���-�=�D�=�N�9�F�L���>�G�J���L�@�=���;�9�D�;�M�D�9�L�A�G�F���G�>���L�@�=���#�=�F�J�Q���K���D�9�O
�;�G�F�K�L�9�F�L�	

Solubility solute in solvent

�/�@�=���E�G�D�=���>�J�9�;�L�A�G�F���G�>���=�9�;�@���;�G�E�H�G�M�F�<���G�>���L�@�=���K�G�D�N�=�F�L���K�@�G�M�D�<���:�=���?�A�N�=�F���O�A�L�@���L�@�=���K�M�:�C�=�QFRAC1�G�>���L�@�=���C�=�Q
COMPOUND�>�G�J���=�9�;�@���;�G�E�H�G�M�F�<�	���/�@�=���K�G�D�M�L�=�K���K�@�G�M�D�<���@�9�N�=���R�=�J�G���E�G�D�9�J���>�J�9�;�L�A�G�F���A�F���L�@�=���K�G�D�N�=�F�L�	���$�L���A�K���H�G�K�K�A�:�D�=���L�G
�;�9�D�;�M�D�9�L�=���L�@�=���K�G�D�M�:�A�D�A�L�Q���G�>���9���K�G�D�M�L�=���9�L���9���L�=�E�H�=�J�9�L�M�J�=���J�9�F�?�=�����K�=�=���C�=�QTEMPERATURE�	

PROPERTY solubility
End

�!�G�J���K�G�D�M�:�A�D�A�L�Q���;�9�D�;�M�D�9�L�A�G�F�K���G�>���9���K�G�D�A�<���;�G�E�H�G�M�F�<���G�F�=���K�@�G�M�D�<���9�<�<���L�@�=���H�M�J�=���;�G�E�H�G�M�F�<���E�=�D�L�A�F�?���H�G�A�F�L�����H�M�J�=
�;�G�E�H�G�M�F�<���=�F�L�@�9�D�H�Q���G�>���>�M�K�A�G�F�����9�F�<���G�H�L�A�G�F�9�D�D�Q���L�@�=���H�M�J�=���;�G�E�H�G�M�F�<���@�=�9�L���;�9�H�9�;�A�L�Q���G�>���>�M�K�A�G�F���M�K�A�F�?���L�@�=���K�M�:�C�=�Q�K
meltingpoint ��hfusion �����9�F�<cpfusion �����J�=�K�H�=�;�L�A�N�=�D�Q�����G�>���L�@�=���C�=�QCOMPOUND�>�G�J���L�@�A�K���;�G�E�H�G�M�F�<�	

Binary mixture

� �P�9�;�L�D�Q���L�O�G���;�G�E�H�G�M�F�<�K���K�@�G�M�D�<���:�=���?�A�N�=�F���A�F���L�@�=���A�F�H�M�L���>�A�D�=�	

PROPERTY binmixcoef
{Nfrac nfrac}
{isotherm | isobar}
End

nfrac

�)�M�E�:�=�J���G�>���<�A�>�>�=�J�=�F�L���E�A�P�L�M�J�=�K���>�G�J���O�@�A�;�@���L�@�=���:�A�F�9�J�Q���E�A�P�L�M�J�=���A�K���;�9�D�;�M�D�9�L�=�<�	���<�=�>�9�M�D�L���N�9�D�M�=�������	

isotherm | isobar

�$�>���L�@�=���K�M�:�C�=�Qisotherm �A�K���A�F�;�D�M�<�=�<�����<�=�>�9�M�D�L�����L�@�=���:�A�F�9�J�Q���E�A�P�L�M�J�=���O�A�D�D���:�=���;�9�D�;�M�D�9�L�=�<���9�L���9���>�A�P�=�<
�L�=�E�H�=�J�9�L�M�J�=�	���$�>���L�@�=���K�M�:�C�=�Qisobar �A�K���A�F�;�D�M�<�=�<���L�@�=���:�A�F�9�J�Q���E�A�P�L�M�J�=���O�A�D�D���:�=���;�9�D�;�M�D�9�L�=�<���9�L���9���>�A�P�=�<���N�9�H�G�J
�H�J�=�K�K�M�J�=�	

�/�@�=���A�F�H�M�L���H�M�J�=���;�G�E�H�G�M�F�<���N�9�H�G�J���H�J�=�K�K�M�J�=���O�A�D�D���:�=���M�K�=�<���A�F���L�@�=���;�9�D�;�M�D�9�L�A�G�F���G�>���L�@�=���H�9�J�L�A�9�D���N�9�H�G�J���H�J�=�K�K�M�J�=���G�>���L�@�A�K
�;�G�E�H�G�M�F�<���A�F���L�@�=���E�A�P�L�M�J�=���A�>���A�L���A�K���K�M�H�H�D�A�=�<���O�A�L�@���L�@�=���C�=�QCOMPOUND�>�G�J���L�@�A�K���;�G�E�H�G�M�F�<�	���$�>���A�L���A�K���F�G�L���K�H�=�;�A�>�A�=�<���L�@�=�F
�A�L���O�A�D�D���:�=���9�H�H�J�G�P�A�E�9�L�=�<���M�K�A�F�?���L�@�=�����*�.�(�*���-�.���E�=�L�@�G�<�	

���	



Analysis

Sigma-profile

PROPERTY sigmaprofile
{Nprofile nprofile}
{SigmaMax sigmamax}
{pure | mixture}
End

nprofile

�)�M�E�:�=�J���G�>���<�9�L�9���H�G�A�F�L�K���>�G�J���O�@�A�;�@���L�G���;�9�D�;�M�D�9�L�=���L�@�=���K�A�?�E�9���H�J�G�>�A�D�=�	���<�=�>�9�M�D�L���N�9�D�M�=�������	

sigmamax

�/�@�=���K�A�?�E�9���H�J�G�>�A�D�=���A�K���;�9�D�;�M�D�9�L�=�<���:�=�L�O�=�=�F�����K�A�?�E�9�E�9�P���9�F�<���K�A�?�E�9�E�9�P�	�����=�>�9�M�D�L���N�9�D�M�=�����	���
���	

pure | mixture

�$�>���L�@�=���K�M�:�C�=�Qpure �A�K���A�F�;�D�M�<�=�<���L�@�=���H�M�J�=���;�G�E�H�G�M�F�<���K�A�?�E�9���H�J�G�>�A�D�=�K���9�J�=���;�9�D�;�M�D�9�L�=�<�	���$�>���L�@�=���K�M�:�C�=�Qmixture
�A�K���A�F�;�D�M�<�=�<���L�@�=���K�A�?�E�9���H�J�G�>�A�D�=���G�>���L�@�=���E�A�P�L�M�J�=���A�K���;�9�D�;�M�D�9�L�=�<�	���/�@�=���E�G�D�=���>�J�9�;�L�A�G�F���G�>���=�9�;�@���;�G�E�H�G�M�F�<���A�F���L�@�=
�E�A�P�L�M�J�=���K�@�G�M�D�<���:�=���?�A�N�=�F���O�A�L�@���L�@�=���K�M�:�C�=�QFRAC1�G�>���L�@�=���C�=�QCOMPOUND�>�G�J���L�@�A�K���;�G�E�H�G�M�F�<�	

Sigma-potential

PROPERTY sigmapotential
{Nprofile nprofile}
{SigmaMax sigmamax}
{pure | mixture}
End

nprofile

�)�M�E�:�=�J���G�>���<�9�L�9���H�G�A�F�L�K���>�G�J���O�@�A�;�@���L�G���;�9�D�;�M�D�9�L�=���L�@�=���K�A�?�E�9���H�G�L�=�F�L�A�9�D�	���<�=�>�9�M�D�L���N�9�D�M�=�������	

sigmamax

�/�@�=���K�A�?�E�9���H�G�L�=�F�L�A�9�D���A�K���;�9�D�;�M�D�9�L�=�<���:�=�L�O�=�=�F�����K�A�?�E�9�E�9�P���9�F�<���K�A�?�E�9�E�9�P�	�����=�>�9�M�D�L���N�9�D�M�=�����	���
���	

pure | mixture

�$�>���L�@�=���K�M�:�C�=�Qpure �A�K���A�F�;�D�M�<�=�<���L�@�=���H�M�J�=���;�G�E�H�G�M�F�<���K�A�?�E�9���H�G�L�=�F�L�A�9�D�K���9�J�=���;�9�D�;�M�D�9�L�=�<�	���$�>���L�@�=���K�M�:�C�=�Q
mixture �A�K���A�F�;�D�M�<�=�<���L�@�=���K�A�?�E�9���H�G�L�=�F�L�A�9�D���G�>���L�@�=���E�A�P�L�M�J�=���A�K���;�9�D�;�M�D�9�L�=�<�	���/�@�=���E�G�D�=���>�J�9�;�L�A�G�F���G�>���=�9�;�@
�;�G�E�H�G�M�F�<���A�F���L�@�=���E�A�P�L�M�J�=���K�@�G�M�D�<���:�=���?�A�N�=�F���O�A�L�@���L�@�=���K�M�:�C�=�QFRAC1�G�>���L�@�=���C�=�QCOMPOUND�>�G�J���L�@�A�K
�;�G�E�H�G�M�F�<�	

���




COSMO-RS command line utilities

�/�@�=���L�O�G�����*�.�(�*���-�.���;�G�E�E�9�F�<���D�A�F�=���M�L�A�D�A�L�Q���H�J�G�?�J�9�E�K�!�������%�)�#�%�9�F�<���%�)�#�%���!���;�G�F�N�=�J�L�����*�.�(�*���C�>���>�A�D�=�K���>�J�G�E
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