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! CASSCF(6,6) 6-31G*

MRMP2 6-31G*

MRMP2 GAMESS Gaussian 98
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! CH2=A (A=O, NH, CH2) Table 

1 1-a 1-b Y 1-a 1-b

16.16 kcal/mol 2-a 2-b

Y 2-a 2-b  

! 1-a 2-a 3-a

1-a 2-a 3-a

2.21

7.05 kcal/mol
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