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State SAC-CI   Koopmans UPS 

 IP (eV) main confg. Nature IP (eV) IP (eV) 

12A’ 6.81 28a’(0.83)+26a’(0.41) Cp(#) 8.07 7.6 

22A’ 6.95 27a’(0.86) 3d+Cp(#) 11.63 7.9 

12A” 7.74 16a”(0.90) 3d+CO(#%)+Cp(#) 12.32 8.5 

32A’ 8.97 25a’(0.75)-24a’(0.37) 3d+CO(#%)+Cp(#) 13.79 9.3 

22A” 9.22 17a”(0.95) Cp(#) 9.52 10.0 

42A’ 9.27 26a’(0.82)-28a’(0.44) 3d+CO(#%)+Cp(#) 11.64 10.5 

52A’ 12.41 24a’(0.72)-23a’(0.35) CO+Cp(#) 14.43 12.8 

32A” 12.62 15a”(0.94) Cp(#) 14.60  

62A’ 12.62 23a’(0.83)+24a’(0.45) 3d+CO(#%)+Cp($) 14.66 13.0 

42A” 13.12 14a”(0.95) Cp($) 15.16  

72A’ 13.51 22a’(0.94) Cp($) 15.74 13.5~15

52A” 14.30 13a”(0.91) CO(#)+CO($) 16.43  

62A” 14.78 11a”(0.92) CO(#) 17.11  

72A” 14.90 12a”(0.91) CO(#)+CO($) 17.08  

82A’ 14.92 21a’(0.92) CO(#) 17.27  

92A’ 15.09 20a’(0.88) CO(#) 17.38 15.3 

102A’ 15.61 19a’(0.81)+(double) CO($) 18.68  

112A’ 16.83 18a’(0.82)+(double) Cp($) 19.69  

82A” 17.27 10a”(0.86)+(double) Cp($) 20.42 17.5 
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