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Cis2 Trans2 Trans2_Hbond
3G E (eV) f w(D) E(eV) f w(D) E(eV) f u (D)
1'Ag” So 0.00 -- 3.21 0.00 -- 5.75 0.00 -- 6.95

S 2.96 0.053 3.21 3.02 0.001 5.68 2.94 0.409 6.75
S, 3.05 2.797 5.72 3.07 2.503 10.1 3.03 2.770 12.8
1Byt S 0.00 -- 3.26 0.00 -- 5.98 0.00 -- 10.1
S 2.33 0.027 3.16 2.33 0.020 5.84 2.37 0.056 10.1
S,  2.52 2.662 5.62 2.77 2.583 13.1 2.52 2.775 14.7
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