
������ � � ��������	
����������� � � � � �
� � � � � �	
 ! " # $�

��������	 
 � �  � �� � � � � �

�� ��������������������
����	�
����������������������� �"!$#�%'&�(*)$+*,"-�.�/�0214365�798;:�<$=�.?>�@�ACB�D
E ! )?F�#�G?H�IKJML':�<$=�.?>�@�N�O�P*Q$.�R'=�.?>�@ S'T�U��2VXW�8ZY\[]A_^�`�a*ACb*cCd$e�f
g 
$8"ACh*ij8�J2GkL':�<$c�-�.�/�02143l)Cm�n$f g 
$8_�'ojp2q�)rJ2G�s�%?t u g�v�w 5�7�x w c
y #z8MLr
���c�-�.�/�02143{A_:�<$=�.?>�@$)$+ gC|~}"� R�-�)?F���c g_���k� c�u g t���������	
� w��*�C� � �"!$#�G*
?A_�k�rA"���j�"H�IKJ2%?t�:�<�8_/ } <�A |~}"� R�-]� v )'��� g2� #$)?F
#�G���H�IKJ2%?t
�� ������k�$����k�$����k�$����k�$�$����
-�.�/�021436� |~}"� R�-kA?�k�98"� g 5�7 A'���k�K8�J2G�S� ¢¡¤£ ¥¦ ¤�"!$#�G_5�7$§�¨�A_:�<�h
���*A |~}"� R�-�©�ª?h���A�«'¬��®'��¯ � � w��*�C� �±°³²µ´·¶¹¸º´·»¹¼¾½·¿À��Á�� +]Âk���������������
� �"!$#�%�Ãk�kÄ�Å���Æ���)$+*,;Ç*È�%?t�&�(�É�Ê A'���k�rË�.?ª$Ì?Í�Î�1$>�)_��f g2Ï�Ð�� )?F�#
G���H�IKJ2%?t�Ñ�p])�Ò\8ZF |~}"� R�-�©�ª?h���c?m�¬KJ2%?P )'L �ÓWlÔ�F |~}"� R�-�©�ª?h���c?m
¬�f g � v ACÕ�Ö�×�Ø�� +]Â�ek`�Ù�AC��¯�� +]Â |kÚ � Û�Í*� |kÚ � Û�Í�Ü�Ý���)$+ g ��¯kÞ�ß�Är)
+*,;Ç*È�%?t�Þ�à��$)C5�7 á���É�â�c?ã���G |~}"� R�-C�k�*qjpML |~}"� R�-�©�ª?h���c?m�¬KJ2%?5
7�h��r��ä�å'h��$æ�A_ç�è�ck�r
 g ��*
?A'Æ'éj�2êÓ��L |~}"� R�-]� v�ë�ì A |kÚ � Û�Í$í?1�î�-
.'ï��CÇ*È�%?t�ð�§$A'Æ'ér)$+*,ZL |~}"� R�-�)'ñ�òkf g Ò\8ZF�A�=�ó]ô�ª�A ë <k� v ��õ ojJ2Gk#
[öt�5�÷ �C� )�	zø"ùjú�ûýü�þÿþ L�=�ók-�.'ï�	 ���������
	���
� »M����!KJ2%?t
�� ��������������������������������������������
-�.�/�0214365�7 A'���k�K8�J2G?!$#�%���ó Ú Rk)C:�<$ck«'¬�f g 8CskA�«'¬�����)?F�#�G! #"
A%$�<'&)(+* 8-,*A%$�<'&/.�*¢A1032�4r)?F�#�G?�k�65j�87:9 J2%?t
S� ¢¡¤£ ¥¦ 

center ; £ � £�S� ¤¡¤£ ¥¦  <"£>=�ù �@?BA�ADC TE&³²µ»¹¼¾½·¿
F AG »�( �
H�H * I�I�I�I °)( Á
S� ¢¡¤£ ¥¦ 

edge ; £ � £�S� ¢¡¦£*¥¦  <"£>=�ùJ( ?'K�C TE&³²µ»¹¼¾½·¿
F AG »�( �
H�H * I�I�I�I °/.·Á
,*A%$�<'&/.�*¤)'«'¬�f gBL Wöc �@?�MN3C TC�®���u g 
$82c�O�qQPk%?t�+BPkG�-�.�/�02143{	%,�qjp |
}"� R�-�Ñý��R�f�#z8TSEU*pö� g A��kL¹ð>VW,*A%$�<�)?F�#�GkLYX�s"êK[ |~}"� R�-]� v �"H�IKJ2%_t
��ó Ú Rk)C:�<�h���ck«'¬KJ2%?P$L>X�s"ê�#�Gk�r
 g :�<�A�«'¬ )?F�#�G6Z%$�<�§�)*Ñ�p])C:�<$ck«
¬�f g � v 8MLQ[�A�Î�143l)C:�<$ck«'¬�f g � v °]\�^9û Á�A10ÀF�A�=�ó]ô�ª�)?F�#�G |~}"� R�-]�
v �87:9�H�IKJ2%?t
£�S� ¢¡¤£ ¥¦  ; £ � £� ÿS� ¢¡¦£*¥¦  <"£>=8_lû ?B`:C TE&³²µ»¹¼¾½·¿
F AG »�( �
H�H *aIbIbIbI�° »¹Á
£�S� ¢¡¤£ ¥¦ 

neighboring ; £ � £� ÿS� ¤¡¤£ ¥¤   neighboring
<"£>= G ú ?>c6C TE&³²µ»¹¼¾½·¿
F AG »�( �
H�H * IdI#Ir° N Á


?AÓ8Cs]�k�65j�87:9�f g 8 ° »¾Á���	e_f(hgi·´kj'8M«W5��k� �
u g A�)_� JML ° N Á$��	 G »
g M ´kj�8Àd65��k� ��uj,ZL ° N Á
A8l*c%5�m�Å��$)%n�o ��u g 
$82c�O�qQPk%?t�Ñ�p]) ° N Á
):X�s"êÓs%pj
 g#q ÈkA%$�<�¨�A_:�<�A�«'¬ )_��f g �®
��¯ �8r�sÓJ2%?t
£�S� ¢¡¤£ ¥¦ 

neighboring ; £ � £� ÿS� ¤¡¤£ ¥¤  neighboring  <"£>=�ù �@?BtDC TE&³²µ»¹¼¾½·¿�F AG »�( �
H�H * I�I�I�I °vu¾Á

?AÓ8CskA_�k�65 	 G
� g t ´hj�8"�~,_S G S�É�â�c'Ô�Fkã!wjÑ ^9û £� ÿS� ¤¡¤£ ¥¤ 

 neighboring
A?�®'��¯

�



� g t~+BPkG�-�.�/�02143{A |~}"� R�-k	_Þ q A%$�<Wx�:�<
É�â*A:[�A�Î�143l)C:�<$ck«'¬�f g 
$82�%y6z�Ñý� g 8TSEU
pö� g t
�% ° N Á'A_�k�rA_P$L�Ñ�p")J[�A�Î�143l)C:�<$ck«'¬�f g �
v )?F�#�G?H�IKJ2%?t °]\�^'0ÀÁ
£� ÿS� ¤¡¤£ ¥¤ 

neighboring ; £ � £�{ÿS� ¤¡¤£ ¥¤  neighboring  <"£>=�ù\û ? ø C TE&³²µ»¹¼¾½·¿�F AG »�( �
H�H * I�I�I ° A Á

?AÓ8CskA_�k�65 	 G (hg A ´hj�8"�~,ZL?����f g �k� °vu¾Á~8�7
9 J2G%5�m�Å��$)%n�o ��u g 
$82c���qQPk%?t

?A_�k�Ó):X�s"ê�#�GBpj
 g :�<�A�«'¬ )?F�#�G:|e} A_:
<$ck«'¬KJ2%�[%~6$�<�)d� ���%���A%$�<�)C:�<$ck«'¬�f
g � v °]\�^�úÀÁ�8kÑ�p])J[�A�Î�143l)C:�<$ck«'¬�f g � v
A10ÀF�A�=�ó]ô�ª�)?F�#�GB7:9 J2%?t
£�{ÿS� ¤¡¤£ ¥¤  ; £ � £�¡ S� ¤¡¤£ ¥¦   <"£>= G ú ?��!C TE&³²µ»¹¼¾½·¿
F AG »�( �
H�H * I�I�I�I °vi¾Á
£�{ÿS� ¤¡¤£ ¥¤ 

neighboring ; £ � £�¡ S� ¤¡¤£ ¥¤   neighboring <"£>= G 0 ?'K�C TE&³²µ»¹¼¾½·¿
F AG »�( �
H�H * I�I�I ° M Á

?AÓ8Cs]�k�65j�87:9�f g 8��8� p��ýd65��k� ��	�u g ckL':�<�A�«'¬�c�[�A�Î�143 ¨�8 ÖEPkGk#~[
� v ° M ÁÓ+*,_��$�<�)zúÀF�A_:�<$ck«'¬KJ2%?PJ���! �A%$�<�)'«'¬�f g � v °/i·Á�A8l*c%5�m�Å��$)
n�o ��u g 
$82c�O�qQPk%?t�|e} A:[%~6$�<�)C:�<$ck«'¬KJ2%W��â*A�-�.�/�02143 |~}"� R�-kA ë�|
Ú � Û�Í$í?1�î�-�.'ï�)?F�#�G�^ � )��9J2%?t!���*)�Ò\8ZF�A�Î�143 � |~}"� R�-�cez�V�f g %�È�)
	�q��~,�A�«'¬�� v �"� g#�Q� c�u g ckLkÔ�F��2A_:�<$�%�	�/ } <$c�-�.�/�02143l)'«'¬KJ2%?P$L
[%~�Î�143l)'«'¬�cBpj
 g 8ML>X�s"êK[ |~}"� R�-]� v c%5�m�Å��$)%n�o 8"�~,ZLQ[%~�«'¬ )$+*, |
}"� R�-kA8y6z���Ê*c�u g 
$8_�8r�sÓJ2%?t�[%~�«'¬�� ì ��5�m�Å��$)%n�or�_� v ��u g t~+BPkGkL
-�.�/�02143{A |~}"� R�-�)�	�
?A_� v cB� � ���Q�Ó�2Ê*%jJ2Gk# g 8TSEU*pö� g t�|e} A:[%~6$�<
)'«'¬�c�u g 8kÑ�p]) |~}"� R�-�cWn�o 8"� g 
$82c�O�qQPk%?t

^'0 £�{ÿS� ¤¡¤£ ¥¤ 
neighboring

A?�®'��¯
�

^�ú £�¡ S� ¤¡¤£ ¥¤  A_�®'��¯
�

^ � |e} A:[%~6$�<�)C:�<$ck«'¬KJ2%W��â*A�-�.�/�02143 |~}"� R�-kA ë�|kÚ � Û�Í$í?1�î�-�.'ï
�

-3.76eV

CH4 �� ��

-1.50eV

-3.37eV

-1.62eV

-3.76eV

CH4 �� ��

-1.50eV

-3.37eV

-1.62eV


