
���������
	��� � ��	���������������� 	��������� !�"�#���%$�� ���� &�'� (���)��*���"��)
�+�,����� -/./0�1 	��� &�#���"��)324�5���#�����6�7)�	  &��8�9�����)�:��

;=<?>A@CB?DE@GFIH�;J<�K5L�MON5LEP�PQLSR%H�TU<WV�<�XZY\[]L^N`_aYcbJdfeIg h"HWV�<�ijdcPQYlk�dfBmhnH
i4<�To@qp?rs@utwv"H]V�<Wx#ryN?bzLE{mrndf|C|CLSe}H�~�<���rn�?Yl@�B�R�H��?<�_aL^B5B�{��"dfB�F�YcB5K��s<
TU<
�mDy�?B�L^@�K�LSr e
���5���y�����������"�m���c�w���Q��� ���¡�}�y¢U£5�C���¤�}�n�%�
�%¥�¦5�n� §}���G���¨�u�ª©��%«¬« ��%��®^�}�y¢n�}�S¥y¯��±°¡����²"�I³¬¥
®S�}�s¢Q�}�ª´�©?µI¶'·%¸º¹�¥n¦5»
¼��5���y�����������"�m���c�w���Q��� ����¥Q¦��y�¬§%���G�C�¬�n½�]©¡�±�¤�n�}« �¿¾%Ày��¢n�]®S�}Ày§Á�}�¬�^¥n®S�}Ày§Á�}�¬�nÂÃ«¿�±ÂqÄ���Àn§}�%¥
¸���«¬%�¬Ày�
Å�®^��ÆÇ�}�G�±�¤�}� ����¢Q�]ÈÉ½�I���}�n� ¾"Àn�%¥Q�w���Q�C�¿¾"Àn�?���?¯�½���"�����¬���y�Ê�I��¥Q¦5�n�¬§%���G�C�¬�n½��¢QÀ�Ë?�Á§"�¤�}¥nÌ%ÍQ¥Q�¤Àn�
�w�n� «¬� �n�Ç�]®S��Æs�%�S¥n�l³ÏÎW³n¸¡�ÁÐªÍ�Ñ%Òy¥nÓ�·}Ò"Í�Ô
®^�]Ë5�Á§��¤��©��I¢Q�ÊÐE¥yÕy�¤�}�y�Ê�
Ö ©����"�����º�×�}��£¡���%��� �}¥nÈ��}« ����Àn« �}���w���Q�C�¿���º�}�y¢UØ?Às���"��Àn�`Î?�Q���¿����¥n¦��y�¬§%���G�C�¬�u�&���l�5�%Ày��«¿�n¥
£�§}����Àn��¢Q��« ��®^�¬ÆÇ�����n½��Âf£?»�´*£]¥y¸º�OÔ%Í}Ô}Òy¥�Ò%Ò%Ì}Ù"Ó��?�}Às��«¿�a®^�¨�����%�¤�}«Ú¥s©¡�}�a�������%�
Û��5���y�����������"�m���c�w���Q��� ����¥QÕy�%�ÊÀn«¬�u�!�}�c©��n����� �C���¤�}¥n¦5�n�¬§%���G�C�¬�u�&�}�l¸¡Ày�G�y�}���I�u�I¥Q¸¡¢S³wÜm��%�¬�y�
¶w« � �¤��ÆÇ�Ê�G�
Ñ}Â¤µÁÌQ¥Q¸¡Ày�G�y���¤���C��¥nÜ�Î5ÂCÓ±Ò%Ù�Ñ%·y¥%Üm�%�o���n�¿�

Ý&Þlß�à�áÁâyã�à}ä
�f����«¬� ���¬�s���¤���¤����Àn«¬�¤�\°m�n�¿�G�
°m� «¬«�ÆÇ�ºÀy�C�I¢��×�%�l����«¿�ÊÀn«¿�±�¤�¬�%�y�å���Ç¢n� �¤�C�Q��� ����� §}�f�¤�����}�WÆn�¬�s�±��� �}�

æ ��Ü5ç#���!��«¬�I�è���¤�}�s�*°m�¬���J���n��©mÎ�¼¤éê¢Q�¿���±�¤�¬�%�J�}���'�n���I�C���"����¢S³ë¹º�n�'���I�}��Àn���������"�¤�#���
©mÎ�¼�é+¢n� �¤�C�Q��� ����� §}�5�¤�����}�WÆn�¬�s�±��� �}�ì�¤�����I��¥%���n��íy�G�C�¡�×�%�m�������
Àn«¬��� �n« �!�G�y���¤}�I¢��¤�}��%�Ê�I¥"°¡���¤�
�}ÆQ�G��� �n��¢��±�����y�&£?²Q¹mÜmîu���n���Á§���� �}�ï�C���}�G��%�
�¤�¬�yy³&¹º�n���n�¤�������"�]�u�¤Ày¢Q���u�G�����¤���×�¤�}�`�¤�n�
�s�}�����"�¤� �}«w���n����%�*�ÊÀy��§%�����×�}�]���n�oís�¤�C�aÓì��« ���Ê���¤�}�n�¿���u�G�±���I�����5©mÎ�¼¤éÉ�}�y¢����I�CÀy«¨�G���×�}�]« �±°ºÂ
���n����%����ðìñ�©mÎ�¼�é#�����±�C�¤���¤�¬�y5�¤�y�±�w°¡���¤���%ÆQ�¤�}�¬�y��¢W�¬���¤���Ê���"�wòºÂÃ�o�±�¤���¬Ð
���}« ��Àn«¿�±��� �}�s� æôó � �y�Ê�
���y¢U¹å���n���Q�C�%�S¥yõì�w���Q��³¡¸?¥sÙ"Ó æ Ì}Ò}Ò}Ñ"çºÌ�Òyµ}µIçÊ³�È��I����°m�n� «¬�%¥n� ���}�G¢Q���º�¤�!���n�y«¬�ª����È#Ø���¹¡Â
�u�"�Ç�W�}�n�n�¤�%�%�G�!�¤�y�±���y�}�5Æs�����*�y����§"� �}Às�C« �!Ày����¢��×�}�?Ä�Î�éº¥s°¡�
���}�y�����"���G�±�¤�]�}���y�}�C�¤� �}«S�¤�n�
���I�C�%�y���y���a�����¤� �����Ê�%��§}���¤}� �nì���U�¤�n�ª�Êö`�¤�}��%�Ê�]�u�G�±�¤�o�¬�7�¤�n�ì©mÎ�é÷¼±ø¡éÉ�C�������Ê���¤�}³ì¹º�n�
¾%Às�}���¨Âq¢Q�¿������������§"� Æn�G�±�¤�¬�%�y��«E���s�I�è���¤Àn�3���^�¤�n�W©mÎ�¼¤é�%���%Àn�y¢&��«¬�I�è�¤���%�n� ���C�¤�������¿�º�ÊÐQ�n« �}�¤��¢E³



ù�úÃû±ûQüQý}úCþÇÿCú��������±ý±ü��
	"ú��fþÇÿCú¤ü��Jü��ÿ�������� R��� ú¤ýIþÇÿ�ú¤ü�� 0� <��"B�P�rydºK?N5DÇPn@ud�B
������������� �"!$#&%'��!&(*),+"-�.
�
� /0!1-0.���2��3(4+�2'5 �"!�#6.���/45 !7�8/0!9+�2'.'!&/0!&2:-0�";<%�2'(4-���='��!,>'%�!9-0�@?A� %���� �@=BC� /4#$!$(&D*E9�F)G!&H�!$/I+J-K+"(L)G!$�"��!&(4-6�8='��+"(0.'!&>M-�.'�8-K(4� �
!A>'+"#N�8-0+�� 2'(O#$��2@��+JH !PBC� /L(0+�5�2'+"Q�#$��2R-K�"!$2'58-�.S�8B-�+"��!8DP?�T R� +�(A�@U'/0+"��!9!WV����
U'��!7��BO(0%'#6.X�@>'+"#N�8-0+�� 2Y��2'>Z� 2�![�Y�N;
)A!&���\=\![�8BL��(4-0/0� U'.R;](0+"#N���+��
U^� /4-���2'#$!8D_ +�(4(0�]#$+��8-�+JH !1/4!$#$���@='+�2'�8-�+"� 2a` _�bdc U'/0�eH]+�>'!&(f�3U^� (0(4+�='�"!�>'!$(g-�/4%'#&-0+�� 2�/0� %�-0!�BC� /*-�.'!9����2'58h��+JH !&>Y�
!&-6�8(4-6�8='��!,(4-��8-�!&(1��Bi>�+�#N��-�+���2'($D*?�T R� )1��(f-�.'!9Q�/0(g-1�@%��"-�+"U'�";S#6.���/45 !$>j-���/05 !W-G-0�S.��NH�!+"-0( _�b /��8-0!j��!$��(0%�/0!$>kDml�.�!$(0!n�
!N��(4%'/0!&��!&2R-�(@)G!$/0!ZU^!$/gBC� /0�
!$>o��-S-�.�!Zp���l b,q_ (4-���/���5 !/0+"2'5srut$vA��2'>w)G!$/4!j(0%�='(0!&x]%�!$2R-��J;s/0!&U\!$�8-�!&>s%'(0+"2'5y�z#&� /0/4!$#&-0!$>s#$����+"='/��8-0+�� 2yBC� /4�@%'���nBC� /3-�.'!��='(4� ��%�-�![(4#N���"![��BL/��8-0![#$�]!&{
#&+�!$2R-0(Sr 0 v|D b !&#$!&2:-0�";�-�.'! _�b /��8-0![.���(�=^!$!&2n/0!Wh}��!$��(0%�/0!$>Z%�(0+�2�5-�.�!Yl9� b (4-0� /��85 !�/4+�2'5wr�~8v���#$� 2�Q�/0�
+�2'5n-�.�!�/4!Wh�#$����+"='/���-�!$>m>'+"(0(0�]#$+��8-�+JH !�/0!&#$� �S='+�2���-�+���2m/0�8-�!�
!N��(4%'/0!&>aU'/4!&H]+���%'(0�J;mr 0 v�DT[%'/M��+���+�(�-��a(4-�%�>�;y-�.'! _�b ��B�?�T R� =R;�#&� �@='+"2'+�2�5X/4!$(4� 2���2'#&!�#&%'/4H�!$(<�82'>�),+">�-�.'(#$����U'%�-�!$><),+J-�.<-�.'! b h����8-0/0+JV3�
!&-0.'�]>zr������8v�),+J-�.
���a%'�J-�+"#6.���2'2'!&���[%���2R-�%�� _ !&BC!&#&-Pl�.'!&� /4;`��z� _ l c ��U'U�/0�R��#6.yr���v�-0�M-�.�!d-�/4!N�8-0��!&2R-A��Bk-�.'!92:%'#$�"!N��/G>�;]2����
+�#$(&DP��%'#6.j��2j��U�U'/0�R�8#6.Y)1�8(%'(4!$>
(0%'#&#$!$(4(4BC%'�"�";�=R;@-�)G�M�8B\%�(P-0��(4-�%�>�;@-�.�! _�b ��Bk�[T��mr���v|D*E9!$/4!,)G!,U'/0!&(0!&2:-G� %'/IU�/0� 5 /4!$(4(� 2Z-�.�+�(,U'/0�F�4!$#&-$Dl�.'!mU'/0!&(0!&2:-a)A��/0��BC� ���"�e),(n��>'!W-6��+"��!&>�-0.'!$��/0!&-0+�#$������2����J;](0+�(n>'!WH ��-0!$>��Y��+"2'�";�-��o-�.'!/0!&(0� 2'��2R-�?�T � (g-6�8-0!$(���2�>�-�.'!&+�/@�8%�-�� +"� 2'+"�N�8-0+�� 2�),+�>�-0.'(Xr��8v�Dyl�.�+�(<��2'���";](0+"($�I=��8(0!$>o� 2��Ph���8-�/4+JVd#N���"#$%'���8-�+"� 2'(&�N(0.'�e)G!$>3-�.��8-O(4!&H�!$2<?�T R� (4-��8-�!&(OU'/0�eH]+�>'!*-0.'!I#$��/0!$(O��B:-0.'!$(4!f/4!$(4� 2���2'#&!$(&���2'>m#$��2:-0/0+"='%�-�!
+�2m�n#$� .�!$/0!&2R-S)A�e;y-0�X-0.'!���%�-���+�� 2'+"�N�8-0+�� 2kD<Ed�e)G!&H !&/$�*=�+�2���/g;y+�2R-0!$/��8#&-�+"� 2'(=^!&-�)G!$!$2n� b ;]>'=^!$/45S(g-6�8-0!dU^!$/g-6��+"2'+�2'5�-0�S� 2'!7?�T R� #&� /0!S`�!8D�5'D*� e6��c �82'>j� b ;]>'=^!$/45@(4-��8-�!U^!$/4-���+�2�+�2'5X-�����2'�8-�.'!&/
?�T R� #&� /0!�`C!�D�5'D Fg  c #$��2'2'�8-�=\!j!WH8����%���-�!$>�BC/4� �¡-�.'!Z/4!$(0��2���2'#&!),+�>�-�.n#$� �
U'%�-0!$>X+�2 b !&BD9r��8vO=R;n�
>�!$#$��2:H�� ��%�-�+���2XU�/0�]#$!$>�%'/0!8Dl�.'!&/0!&BC��/0!��\+�2X� /0>�!$/,-��Y+"2RH !$(g-�+"5R�8-�!�-�.�!M>'+"(0(4��#&+¢�8-0+"H !�/4!$#$���@='+�2'�8-�+"� 2n>�;]2����
+�#$(&��-�.'! b h���8-�/4+JV�#N�8��#$%��¢�8-0+�� 2'(
.���>£-0��=^!¤U���/g-��";�/4!Wh�����%'2'#6.�!$>�+�2�� /0>'!&/Y-��wU'/0�eH]+�>'!a-���-�.�!��¤� _ l#$����U'%�-6�8-0+�� 2��8�zU'/4��#&!$>'%'/4!¥r¦�'�w��vy),+"-0.§-0.'!$(4!©¨�#6.���2'2'!&�y-��ª#6.���2'2'!&��¨'�m� /¬« 0 h}#6.���2'2�!$��¨+�2R-0!$/��8#&-�+"� 2'(&D*�a��/0!$(K(0U^!$#$+JQ�#N�8���";���BC��/�!WH !$/g;SU'��+�/L��B�+"� 2'+�#P#&� /0!&($��)G!1.��NH !G-��7U^!$/gBC� /0�(4!$U��8/��8-0!« 0 h}#6.���2'2�!$��¨��f/0�8-�.�!$/<-�.��82®«0�Fh�#6.��82'2'!$�"¨�#N���"#$%'���8-�+"� 2'($Dw¯I/0!$�"+��
+�2��8/4;m>��8-����G/4!$�"!&H8��2R-<-���-�.'!_�b /���-�!$(&����/4!XU�/0!$(4!$2R-�!&>�.'!$/4!�D�l�.'!&(0!a>��8-6�m��/4+�(0!nBC/0���°-�.'!z?�T �,R²±1� /0!&(0� 2��82'#$!a(0!$/4+�!&(#$��2:H�!$/45 +�2'5�-���-�.�! F   -6��/45 !&-
(4-��8-�!n� 2��"; Dol�.'!X#6.'� +"#$!n��B9-�.'!&(0!a(4-6��-�!$(�+"(
='��(0!&>�� 2o-�.'!&+�/B��NH � /0��='�"!X#&/0� (4(0+"2'5 (�),+"-�.o-�.�!¤?�T R� 5�/0� %'2�>�(4-��8-�!X#$%�/4H !8D�³i�e)1h��";]+"2'5���� 2��8h�!²V�#&+"-0!$> R ± �?�T �ab ;]>'=^!$/053(4-��8-�!&([`�´µ=^� %'2�>�(g-6�8-0!$($¶ c �]/0!&��!WH��82:-P-0�3/4!$(4� 2���2R-G#$� 2R-�/4+�='%�-�+���2'(*-�� _�b -�.�/0� %'5�.-�.�!�´�+�2�>'+�/4!$#&-,U�/0�]#$!$(4($¶J�^��/0!����"(0��#$��2'(0+">'!$/4!$>·D
¸ <*i df|uL^DEN?|uYlr�¹�YåPQY
l�.'!��"�F)G!$(g-P>'+�(4(0�]#$+��8-�+JH !A�"+��
+"-L+�2MQ�5 %'/4![t1BC/0� � b !&BD�r��8v|�]? � ` R ¯*º c 1 T � ` h �]º c � +�(I~ ��Dµ»�¼ �7!&½��=^�eH !d-0.'!,� F ± � (g-6�8-0!d�8BL?�T¾r�¼��µ»8v|DPT[%'/f!$2'!&/05�;��8B·-�.'!,� e6� (g-6�8-0!7��Bi?�T R� �8-f!$x:%'+"��+�=�/0+�%��=^� 2'>'�"!$2'5�-0.�+"(,¿Mt t�t D�� ¼R��tdÀIÁ7��(f#N���"#$%'���8-�!&>�%�(0+�2�5S�d�8-�%'/0���\T[/0='+J-6���"(9`|�[T[( c ��2�>Y�3#$� �
U'��!W-�!��#W-�+"H�!�(4U���#&!Y#$��2�Q�5 %'/0�8-�+"� 2m+�2R-�!&/���#W-�+���2m/4!$U'/4!$(4!$2R-6�8-0+�� 2kÂI(0!$!�lK�8='��!ntY+"2£r���v|D q 2�-0.'!���=\�eH�!



ù�úÃû±ûQüQý}úCþÇÿCú��������±ý±ü��
	"ú��fþÇÿCú¤ü��Jü��ÿ�������� R��� ú¤ýIþÇÿ�ú¤ü�� ~#$+J-�!&>�Q�5 %�/0!��:-�.�+�(f��+"2'+��@%��®+�(IQ�V�!&>Y-��3-�.'!9!WV�U^!$/0+"��!&2R-6����H8����%�!@ruteÃ8v^+�2
!&½SD]ÄK+�5 %�/0!�t7>'!W-6��+"��(-�.�! e²� �82'> F   -6�8/05 !W-K(g-6�8-0!$(*>'+"(0(4��#&+¢�8-0+�� 23��+"��+J-�(i��(L)A!&������(�-0.'! _�b �8-0� ��+"#P��+��
+"-0($D q 2'#&��%'(4+�� 2��BP-�.�!<(0#N��-0-�!&/0+"2'5n!$��!&#&-0/0� 2y�"!N��>'([-0�Z/0!&(0� 2��82'#$!�(0!&/0+"!$(�(0%�#6.w��([-0.'� (4!<>'+�(4U'�¢�N; !&>�+�2¤Q�5 %�/0! 0 Dl�.'!&(0!n.��NH !n=^!$!$2o#$����#&%'�¢�8-0!$>�%�(0+�2�5y=\��-0.�-�.'!Z�Fh�#6.��82'2'!$�G-6��/45 !&-<#&��� (4!Wh}#$� %'U���+�2�5¤!WV�U���2�(0+���2%'(4!$>�U'/0!WH]+�� %'(4�";M��2'>��d/0!$>�%'#$!&> 0 h�#6.���2�2'!$�����]>'!$�|D q -I(0.'��%'��>@=^!12'�8-�!$>@-0.��8-�Q�5 %'/4! 0 #$��/0/0!&#&-0(-�.�!
!&2'!$/45�;y(4#N���"!<��BGQ'5 %'/0!��j+�2y-0.'!@)A��/0�y��Bf½[+"2'#$+I�82'>�l�!&2'2R;�(4� 2�r��8v|�·BC� /[),.'+�#6.�-�.�!
%�2'+"-�¢�8=\!&�k)1�8(92���-9#$� /4/0!$#W-ND

ÅiÆJÇ�È á6ÉnÊÇä ¹º�y�!�±�¤�}��� �!¢Q� �¤������� ����� §}��« �¬���¬�¤�W���º���n� Å4Ë ���y¢6��ö �C�¤�±�¤���
���5©mÎ�¼�é����¤�
�Ê�}���y�}���I¢U°m�¨�¤���¤�n�a��Ü=�����%�a�¿�]« � �a�¬�¤�?�¤�y�±�����¤�
�}�¤������� �����I¢ª���&�¤�n�a�eÌJÍ!�¤�����}�s���y�����������¤�¬�I�
�¬�ª���y�]�Ê�}�"�¤�¬��ÀnÀn�����f©mÎ é ³

Î <7x�V R� twrndfN?B5K`�%PQY\P�LaÏ�@u�?rnY\PQ@CdfB�Yc|aKm{�B�Ycb @CDE�
lL�d�8#$#$%�/��8-0!$�";7���]>'!&�8-�.�!A?�T R��_�b �$� 2'!I2�!$!$>�(�!&��!$#W-�/4� 2'+�#K!$2'!&/05�;�U^��-0!$2R-�+�����#&%'/4H�!$(OBC� /O?�T R���2'><?�T � �FH�!$/I�d='/0�R�8>@/���2�5 !G�8B�+�2R-�!&/02:%'#$�"!N��/�>'+�(g-6��2�#$!$(&D*l�.'!&/0!&BC��/0!��8)A!1!²V]-�!$2�>'!$><-�.�!�?�T R�>��8-��n�eH8��+"�¢��=���!�BC/0� �§½[+�2�#$+I��2�>mlL!$2�2:;](4� 2�r��8vI%'(4+�2'5j-0.'� (4!
��=�-6��+"2'!$>�/4!$#$!&2R-��";z=R;�ÀI�¢��2'> �}ÿ
þ�Ð rut t$v|DZÄK+"5 %'/4!$(Ñt���2'>�~n(0.��F)¾-0.��8-3-�.'! e � ?�T R� !$�"!$#W-�/0��2'+�#�!$2�!$/058;�#&%'/4H�!Y>'+"(0U'���N;�(&�*��(>'�<(4� ��!7��BO-�.'� (4!�#$� /4/0!&(0U^� 2'>'+"2'5<-��<!WV�#&+"-�!&>n(4-6��-�!$(&���@=���/4/0+"!$/��8-1+�2R-�!&/0�
!$>'+��8-�!d+�2R-�!&/02:%'#$�"!N��/>'+"(4-6�82'#$!8D®l�.'+"(Z=���/0/4+�!&/Z�����"�e),(�-�.�!yU\��-0!$2R-�+����d-0�o(0%'U'U^� /g-ZH�+"='/���-�+���2����9(4-6��-�!$(j),+J-�.£Q�2�+"-�!��+JBC!&-0+��
!$(7),+J-�.m/0!$(4U\!&#&-M-��n-�.'!���%�-0�8h�>'+"(0(4��#&+¢�8-0+�� 2·D�?1���"#$%'���8-�+"� 2'(���BG-�.'!�H]+�='/0�8-�+"� 2����K!$2'!&/05�;



ù�úÃû±ûQüQý}úCþÇÿCú��������±ý±ü��
	"ú��fþÇÿCú¤ü��Jü��ÿ�������� R��� ú¤ýIþÇÿ�ú¤ü�� �

1.8 2.0 2.2 2.4 2.6 2.8 3.0

Internuclear distance (a
0
)

0.0

5.0

10.0

15.0

20.0

E
ne

rg
y 

(e
V

)

3Π target state
1∆ target state

n=13-20

n= 7-9

ÅiÆJÇ�È á6ÉSÒSä Üm�����}�y�}�y�Ê���Ç�%���¬��� �}�y���×�}���¤�n�W¼Áø¡é'�����G��«\�C�������Ê���¤�ì�×�}���¤�n�W�����¤� �������}��§}����%�¬�n
�����¤�n��©mÎ�¼¤éï��öz�u�G�±���%³\ÕyÀn« «Ç��Àn��§%���c�¤���y���I�C���%�¡ÓÁÂå�G�y�}�n�n��«Ç���}« ��Àn« ����� �}�y�f���y¢o¢n�%�C�y��¢��ÊÀn�¤§}�I�
ÌÁÂf�G�y�}�n�n��«E�%�n����³

2 2,5 3 3,5 4 4,5 5

Internuclear  distance (Bohr)

0

0,02

0,04

0,06

0,08

E
ne

rg
y 

( 
H

ar
tr

ee
) x 40

ÅiÆJÇ�È á6ÉaÓ^ä ¹º�n�U§"� Æn�G�±�¤�¬�%�y��«m« ��§%��«¿�W�}�]©mÎ�¼¤é � �O�¨�G�&ÅgË�%���%Àn�y¢'��« ���Ê���¤�}�n�¿�ì�C�¤�����%³�¹º�n�
§"� Æn�G�±�¤�¬�%�y��«Q�n�¤�}Æs��Æn� «¬�¬�u�
¢Q���y���¨�u�
�×�}�c�¤�n���n� }�n�I�u�w§�� Æn�G�±��� �}�s��«Q« ��§}��« æÕÔ�Ö µ%µIç\�¿�c�����n�¤�������"���I¢E¥
�±� �����m�
Àn«¬��� �n« � ���±�¤�¬�%�ªÆ��&Ñ"Òa�¬�ª���y�]�Ê«¿�}�¤�C�¿���}«s�×�%��Æy� ¢n¢n���ª����}� �}�S³



ù�úÃû±ûQüQý}úCþÇÿCú��������±ý±ü��
	"ú��fþÇÿCú¤ü��Jü��ÿ�������� R��� ú¤ýIþÇÿ�ú¤ü�� �

0 5,0×10
-5

1,0×10
-4

1,5×10
-4

E-E
start

(Hartree)

-2

-1,5

-1

-0,5

0

0,5

1

1,5

2

φ 
(r

ad
)

0 5,0×10
-5

1,0×10
-4

1,5×10
-4

E-E
start

 (Hartree)

0

2×10
4

4×10
4

6×10
4

8×10
4

1×10
5

  d
φ/

dE
 (

ra
d/

H
ar

tr
ee

)
ÅiÆJÇ�È á6É�×åä �?�Ê���I�è�¤�¬�%�a�}�s�¤�n�5¾"Ày�%�C�¬Â ¢n� �¤�Ê�¤�Ê�¤��§�� Æn�¤����� �}�y�}«Q«¬��§}��« �c�}�S©mÎ�¼¤é#��« ���è�¤���%�n�¿��%���%Àn�y¢
�u�G�±���%¥Q�¬« « Ày�u�¤�¤�����I¢&�×�%� Ô1Ö µ%µ}³c¹º�n�]��Ày¢n¢Q���U§Á�}���¿�±�¤�¬�%�!�}�å�¤�n���n�y�%�C�I�C�n�¬� �m���\���n��§�� Æn�G�±��� �}�s��«
°¡�Á§%�Ê�×Àn�y�Ê��� �}��� �÷���n�ï�}�������Q���}���¿�*�¤��%�¬�%� æ « �Ê� �èçª���I�CÀy«¨�G�ì� ���'®^�}�¤���"�|Ø�� �}���n�¤��íy« �*�×�%�U�¨�G�
¢Q���¤�¬§±����� §}� æ �¤�¬%�"�Gçè¥^�×���%�ê°m�n�¿�G�����n�o°m�¿¢����ï�¿�]¢Q�I¢QÀy����¢E³9Ù�Ú¢ÛJÜ�Ý|Û æ ��«¬�"�C���¤�ª���n�&§�� Æn�G�±��� �}�s��«
«¬��§}��«%����ÆÇ�¡¢Q����������� �n��¢yç^�¿�^�¤�n�¡�a� �n� �
Àn�=§Á�}«¬Ày���}�n���n�¡���y���¤}���¤�}�n}�f°m�n���¤�w�¤�n�º�ÊÐQ�n« �}�G�±��� �}�
� �º�Ç�����×�}�¤����¢D

��!WH !&��(
��2'>o��B9-�.'!&+�/<�"+"BC!&-0+��
!$(3BC� /@-�.'!a?�T R� 5 /0� %�2'>o(4-6��-�!n.��NH !X=\!&!$2�U\!&/4BC� /4��!&>o%'(0+"2'5m��
!&-�.���>ZU'/4!&H]+���%'(0�J;Y!&�¢��=^� /���-�!$>n�82'>j-�!&(4-�!&>a��2j-�.'!3?�T��y+�� 2yrÕt 0 v�D q -,/4!$��+"!$(G� 2Z-�.'!��8#$#$%�/��8-0!>'!W-�!$#W-�+"� 2@��B�-0.'!A(4%'>'>'!&2
U�.���(0!²h�(4.'+"B�-�H��8/0+¢��-�+���23#6.'��/���#W-�!&/0+�(4+�2'5d-�.'!f)1�NH !²h}BC%'2�#&-�+"� 2'(IÞLß���B�-�.'!/0!&(0� 2'��2R-1(4-��8-�!&(1+�2�-�.�![��(g;��
U�-0��-�+"#d/4!$5 +"� 2¤rute~�h�te�8v|DKl�.'+"(A=^!$.��NH]+���%'/G+"(G>�!$(0#&/0+"=\!&>j!$(4(0!$2R-0+¢���"�";=R;j-�.�!�BC��/0�@%'����!�àÞLßd`|á cPâäã á�r åeß7` ã á c 1 -���2dæ\ßèçeé·ßd` ã á c vRê6á©ë�á7ì `gt cãYâ¾í 08î `�ïä¿�ð�ì0ñ c0ò:ó R ` 0 c
æ^ß7`�ï cIâ �8/0#&-���2mô ã åRõß ` ã á7ì c ¿wö�ßLåeß[` ã á7ì cã é õ ß ` ã á7ì c ¿wö�ßPé·ß[` ã á7ì c$÷ `|~ c
ö�ß â ÞOõß `|á cÞ�ßd`|á c^øøøøµù:ú

`�� c
æ�ûß â æ·üþýÿß 1 ��/0#W-6��2 �

0 `�ï û ¿�ï c `�� c
� æ û ß
� ï â � ò 0`|ï û ¿sï c R 1 ` � ò 0 c R `|� c



ù�úÃû±ûQüQý}úCþÇÿCú��������±ý±ü��
	"ú��fþÇÿCú¤ü��Jü��ÿ�������� R��� ú¤ýIþÇÿ�ú¤ü�� �),.'!&/0!<á +"(d-�.�!S+�2R-0!$/02:%'#&��!$��/7>'+"(4-���2'#$!8�·ï û +"(d-�.�!S/0!&(0� 2'��2'#$!X`Cx:%���(0+Õh�>'+"(0#&/0!&-0!S(g-6�8-0! c !&2'!$/45�; �æ\ß�+"(I-�.'!,U'.��8(0!Wh}(0.'+JB�-��<5 +JH !&2
BC� /P��#$!&/4-���+�2
/0��-��8-�+"� 2�����2:%'�@=^!$/�� �8Bk-�.�!9�
� �"!$#$%��¢��/*(g;](4-�!&�a�î +"(3-0.'!Y/4!$>'%�#$!$>s����(4($�Ið�ì4ñ�-0.'!Y�8(4;]��U�-���-0+�#
��+��
+"-[��B1-�.�!YU^��-�!&2:-0+¢���P#&%'/4H�!��Iá7ì
/0!&U'/0!&(0!&2:-0(-�.�!����e)A!&/1��+"��+J-f��Bi-�.'!��8(4;]��U�-���-0+�#7/4!$5 +"� 2m`CBC��/G),.'+"#6.a�@/4!N��(4� 2���=���!7H8���"%'![�@%'(g-�=^![#6.'� (4!$2 c ���2'>¤åeß©��2�>�é·ß ��/0!�(0U'.�!$/0+"#N�����A!&(0(0!&����2'>w�d!&%'�Y�82'2wBC%'2'#W-�+"� 2'(S/4!$(4U\!&#&-�+JH !&�"; Dal�.'!jx:%���(4+Jh>'+"(0#$/4!&-0!dH]+�='/0�8-�+"� 2�����(g-6�8-0!$(��8/0!7#6.'��/���#W-�!&/0+�(4!$>j=R;
-�.'!d/0!&(0� 2��82:-1=\!&.��NH�+"� %'/f��B·-0.'![U'.��8(0!$(4.'+"B�-æ û ß >�!$(0#&/0+"=\!&>�=R;sBC� /4�@%'�¢�o`|� c �f#$��/0/0!&(0U^� 2'>'+"2'5�-��m��³O��/0!$2R-0�$+¢�82�BC� /4� ��B9-�.'!nU'.'��(0!&(0.'+JB�-N¶�(>'!&/0+"H8�8-0+"H�!n��(�5 +"H�!$2�=:;sBC��/0�@%'���o`|� c D�æ üµýÿß /0!&U'/0!&(0!$2R-0(�-�.�!X2�� 2�h�/4!$(4� 2���2R-N�G� /�=���#6�:5 /4� %'2'>·�U���/g-S�8BA-�.�!�U'.'��(0!&(0.'+JB�-@+�2�-�.�!�/4!$5 +"� 2��8BA-�.�!�/4!$(0��2���2'#&!��I��2�>�-�.�!�U'/4+��
!<õK+"2mBC� /4�@%'����!X`|~ c��2'>¤`�� c (g-6��2'>�(GBC� /I-�.�!7>'!&/0+"H8�8-0+"H�!9�8Bk-�.�!9BC%'2�#&-�+"� 2'(&DPÄK+�2��8���";�� � ����=\!&��(I-�.�!d/4!$(0��2���2'#&!d),+�>�-�.·�BC/0���¬),.'+"#6.X-0.'!���+"BC!W-�+"��!
� â ó

�
`�� c+�(�!WH8����%���-�!$>kD

� !w(0.'������/0!&(4-0/0+�#W-z��%'/0(4!$�"H�!$(z-0��/4��-6�8-0+�� 2'�����J;�#&��� ��>'+"#N�8-0+�� 2�($����2'>�#$� 2�(0!$x:%'!&2R-��";�-�.'!/0�8-6�8-0+�� 2��8�k2:%'�@=^!$/	� ),+��"�k=^!�-�����!&2z�8(dÃ�Dl�.'!�Q�/0(g-9(4-�!&Uz+"2X>�!&-�!&#&-0+�2'5�-�.'!�/4!$(0��2���2R-7(g-6�8-0!$(9+�(1-0��(4� �"H�!�-0.'!M��#6.'/�
� >'+�2�5 !$/,!$x:%���-�+���2BC� /��82���>��4%'(g-�!$>mU^��-�!&2:-0+¢���|�\),.'!&/0!@-0.'!<=���/4/0+�!&/[+�([��='(0!&2R-ND<T[2'#&!
��2���U'U'/4�NV�+"�Y��-�!SH8���"%'!SBC� /��2£!&2'!$/45�;���!&H�!$�9+�(�>'!&-0!$/0�
+�2�!$>·�A)G!¤#$��2£(0!$��/0#6.�BC� /�-�.�!a-�/4%'!¤/4!$(0��2���2R-j!&2'!$/45�;�!²V�U'��� /4+�2'5�w�"+��
+"-�!&>o/���2'5�!¤��/4� %'2'>£-0.'+�(
H��8��%'!8D ÄK+"5 %'/0!X��(4.'�e),(j-�.'!a=\!&.��NH�+"� %'/j�8B[-�.'!zU'.���(4!Wh�(4.'+"B�-��2'>���B<+J-�(X>'!$/4+"H8�8-�+JH !�+�2 -�.'!m/0!&(0� 2'��2'#$!w/0!$5�+�� 2·D l�.'!wU'/4��#&!$>'%�/0!�+"(X%�(0!$> -0��>�!&-�!&/0�
+�2'!��#&#$%'/0�8-�!&�";�x]%'��(0+Õh�>'+"(0#$/4!&-0!w��!WH !&��($��-�.�!$+�/X),+�>�-0.'($�3(0!&!s!$x�D<`|� c �3��2�> -�.'!&+�/a)A�NH !²h}BC%'2'#W-�+"� 2'($�(0!&!�ÄK+�5�%'/0!z~�Dl�.'!yx:%���(4+Jh�>�+�(0#&/0!W-�!¤(g-6�8-0!$(n��/4!¤#6.���/0��#&-0!$/0+"(0!&>�=:;£��(0+"5 2'+"Q'#N��2R-Z�8��U'�"+"-0%'>'!��B3-�.'!¤)A�NH !²h}BC%'2'#W-�+"� 2�+"2£-�.'!�#&�¢��(4(0+�#$�������"���e)G!$>�/0!&5 +���2·�7�82'> �sH�!$/g;�/0!&>'%'#$!&>ä� 2�!y+�2�-�.'!#$����(0(4+�#$�����J;MBC� /4='+�>�>'!$2�/0!&5 +���2·� ),.'+�#6.
+�(*-0.'!,� U'U^� (0+J-�!,=^!$.��NH]+�� %�/*-���-�.'!�-�.'�8-IBC� %'2'>�BC� /I¨�BC/4!$!&¨`�#&� 2R-�+"2]%�%'� c H]+�='/0�8-�+"� 2����i(g-6�8-0!$(&D7p7(9-�.'!M!$2'!&/05�;a��BP��x]%'��(0+"=\� %�2'>¤(4-��8-�!M>'!$#&/0!$��(0!&(�(0�j>'�]!$(+"-0(K),+�>�-�.���2'>@-0.'!�>'!W-�!$/4��+"2��8-0+�� 2M��B�-�.'!�/4!$(0��2���2'#&!�!$2'!&/05�;��82'>@),+�>�-0.<=\!&#$� �
!$(I2:%'�
!$/4+�#$�����J;>'+J{�#&%'�"-$D*l�.'+"(1��!$��2'(f-�.��8-A-�.'![>�!&-�!&/0�
+�2���-�+���2���BO-0.'!$(4![#6.���/0��#&-0!$/0+"(4-0+�#$(GBC� /G-0.'![5 /4� %'2'>n��2�>-�.�!�Q'/0(4-3!²V�#&+"-0!$>m(4-6��-�!$(3.���(�2���-3(0�ZB���/�U'/4�FH�!$>�U\� (4(0+"='��!8�i/0!$>���2'>m+"-7),+����K.��NH !<-��n)1�8+"-�BC� /��#$����#&%'�¢��-�+���2�U^!$/gBC� /0�
!$>�%'(4+�2'5�x]%'��>'/0%�U'��!²h�U'/4!$#$+"(0+"� 2·D �a!$��2R),.'+��"!��A-0.'!z!&2'!$/45 +�!&(Y��2�>�-�.'!)A�eH�!Wh�BC%'2'#&-0+�� 2�(X�8B3-0.'!$(4!y���e)1h��J;]+�2'5�(4-6��-�!$(n�8/0!yx:%'+"-0!z)G!$���d>'!$(4#$/4+�=^!$> =:;£��2���U'U�/0�NV�+����8-�!#N�8��#$%��¢�8-0+�� 2Y),.�!$/0!�-�.�!3='��/0/4+�!$/�+"(�/0!&U'�¢��#&!$>X=R;n����8-9U\�8-�!$2R-0+¢���|Dl�.'!n!$2�!$/058;s��!WH !$�"($�P),+�>�-0.'(���2'>s-0.'!Z#$� /4/0!&(0U^� 2'>'+"2'5���+"BC!W-�+"��!&(MBC� /� â ���f¼��"DJDJD"�Jt tX��/0!5 +JH !$2s+"2�-���='��!at D¤pd��(0�z5 +"H�!$2o��/4!Y-�.'!&+�/S��U'U'/4�eV�+"�Y�8-0!
H8���"%'!$(S!&H8����%'�8-�!&>w),+"-0.'+�2m-�.'!j(4!$�
+Jh#$����(0(4+�#$���i��U'U�/0�NV�+����8-�+"� 2Z��B��3���
�e) �82'>a+"��U�/0�eH !&>a=R;Z-�.�!3x:%��82:-0%'� #$��/0/0!&#&-0+�� 2n��BI?A� 2'2'� /��2'>z���
+"-0.mrÕtN��h6te�8v|����(�)G!$�"�O��(�-�.'!�H8����%�!$(�#N�8��#$%��¢�8-0!$>n+�2�rut t$v|Dfl�.�!M>'+��k!&/0!&2'#$!&(9=^!&-�)G!$!&2¤� %'/>��8-��M�82'>�-0.'� (0!9��B·ÀP����2'>���2'>
#$�8h�)A��/0��!&/0(G#$� �
!,�Y��+"2'�";MBC/0� �©-�.'!9>'+��\!$/4!$2R-PH8����%'!&(G�8Bk-�.�! e6�U^��-�!&2:-0+¢���:#&%'/4H�!�#$� �
U'%�-0!$>@+"2S/0!WBD�r��8v|�8),+"-0.S/4!$(0U^!$#W-I-��9-�.'� (4!1#$����U'%�-�!$>S+�2S/4!&BD1rÕt t&v����8-K(4�Y�8���+�2R-0!$/02:%'#&��!$��/S>'+"(4-���2'#$!&($Dypd2'��-�.�!$/@(4� %'/0#&!j��B,>'+��k!&/0!&2'#$!&(<+�(M-0.'!j%'(4!j��B,>'+��k!&/0!&2:-@2]%���!&/0+�#$����
!&-�.���>'(�%�(0!$>a+�2Z-�.�!�-�)G�
(4-�%�>'+�!&(9BC� /�(4� �"H]+"2'5@-�.'!M��#6.�/�
� >'+"2'5 !&/9!&x:%��8-�+"� 2·D
� !j2'��-0+�#$!�-�.'�8-<�z#&� �
U'��!W-�!
#N��/0��#&-0!$/0+"(��8-0+�� 2���B�-�.�!�H]+�='/0�8-�+"� 2����I(4U\!&#&-0/0%'�X�I+�2'#&��%'>�+�2'5-�.�!M.'+"5 .'�J;j!WV�#&+"-�!&>aH]+�=�/��8-0+�� 2��8�k(4-��8-�!&($�^+�(,x:%'+"-0!�+��
U\� /g-6��2R-1BC��/d�82z��#&#$%'/0�8-�! _�b �
��>�!$���"+�2'5�D



ù�úÃû±ûQüQý}úCþÇÿCú��������±ý±ü��
	"ú��fþÇÿCú¤ü��Jü��ÿ�������� R��� ú¤ýIþÇÿ�ú¤ü�� �H � ¼ » tNÃ t tï üµýÿ `|��D�%·D c Ã�DµÃ���tF� ��~ ~ Ã�D�Ã��:��» Ã 0�0 Ã�D�ÃR��Ã Ã�te~ » Ã�DµÃR�8~ ¼ 0 ~R� Ã�D�ÃR� ��te��~ »ïY`|��D�%·D c ����� Ã�D�Ã��:��» Ã 0 ~ Ã�D�ÃR��Ã Ã�tN�'t Ã�DµÃR�8~ ¼ 0 ~ � Ã�D�ÃR� ��tF�8» �
��� ì������I`|��D�%·D c ��DJtN�R� À�¿3te» ~�Dþ��»8�RÀ�¿MtF� t D�Ã ÃR��À�¿3t t t D�Ã ¼ ¼ À�¿dÃ ¼ ��D"tF�8Ã À�¿7Ã �
��� �� ! !� û `|��D�%·D c ��DJte¼ » À�¿3te» ��DµÃ Ã�teÀ�¿MtF� t D�ÃR��Ã À�¿3t t t DJteÃR��À�¿dÃ ¼ ��D"tF����À�¿7Ã �

� `���D�%kD c ����� ~�Dþ� ����À�¿MtF� »�D�¼ ÃR��À�¿3t 0 t D�Ã » Ã À�¿dÃ ¼ ~�Dµ� ¼�Ã À�¿7Ã �
�#"%$ ì& �'�`���D�%·D c 0 D�¼ » 0 À�¿3te» 0 Dµ� 0 ¼ À�¿MtF� »�D��R��teÀ�¿3t 0 t D��RÃ�teÀ�¿dÃ ¼ ��Dµ¼ 0 Ã À�¿7Ã �
� � ì������I`�( c ~ ~�D�¼��R¼ ��Dµ~R���RÀ�¿7Ã ~ 0 D��RÃ�teÀ�¿dÃ � 0 D 0�0�0 À�¿dÃ » �]Dµ¼ Ã�Ã À�¿Mt 0
� � �� ( �� û `�( c ~ ~�D����:� ��DµÃ����RÀ�¿7Ã ~ 0 D�~ Ã ~ À�¿dÃ � 0 DJte¼��RÀ�¿dÃ » �]Dµ¼�t 0 À�¿Mt 0

� `C( c ����� ��D��RÃ�~ À�¿7Ã ~ 0 D��R� � À�¿dÃ � 0 D 0 te¼ À�¿dÃ » ��Dþ� � 0 À�¿Mt 0
� "%$ ì& �'�`C( c ¼ ~�D����:� »�D 0 Ã�Ã À�¿7Ã ~ 0 Dµ��Ã � À�¿dÃ � t Dµ� 0 � À�¿dÃ » ~�Dþ�8� � À�¿Mt 0

) âQÞ+*JÉMÊÇä ó � Æn�G�±�¤�¬�%�y��«s«¬��§}��«¿�-,å��ÐQ�%�è�f���n���¤}�1Ù �}�y¢o���n�y���ÁÐQ� �������OÙ/.10�2c�}�y¢&�Ê�%���¤�����Ç�}�y¢Q� �n
°m� ¢��¤�y�43��}�y¢�«¬�¬�×�Ê�¤�¬�����65 Ö879 ³	:%¯��}���±°�:ª�}�y¢;:"©��}�y�n�}�<:ì�C�¤�}�y¢#�×�}���¤�n�&�������¨Âq�Ê«¿�}�¤��� ����«§Á�}«¬Ày�U�}�y¢'�×�}���¤�y�±�!� �y��«¬Ày¢n�¬�n��¤�n�*¾"Ày���"�¤Àn� �Ê�%���¤���Ê��� �}� ���I�C�Ç���Ê��� §}��«¬�%¥f°m�n�����I�}�=:}¶f« �}�y¢>:
�u�G���y¢n���×�%���¤�n��§±��« Àn���º���}« ��Àn«¿�±���I¢&� �;?¬µ}µ�@E°m�n� �G�ª���¤�?%�¬§%���o�×�%���Ê�%�a�s���¤� ���}�S³A:!B(BCBD:W¢Q���y�����I�
¾%Às���"��Àn�,���I�CÀy«¨�G����Æy�����y���o¢QÀn�o�¤���"Ày�a�����¿���}«c«¬� ���¨�G�±�¤�¬�%�y��³ª²Q�Ê� ���"���¬ís���n�}�¤����� �}��� ��Às�C�I¢*�¤�
¢Q���n�}�����Ç�±°����¤�¡���\�����S³

q 2'>'!&!$>·� ���"-0.'� %'5 .[-0.'!$(4!A���8-0-0!$/i(4-��8-�!&(K�8/0!P+�2RH ���"H !&>S����+�2��";d+�2�-�.'!P#&��� (4!$>S+"� 2'+"�N�8-0+�� 2[#6.'��2'2'!&��($�-�.�!$+�/n#&� 2R-�/0+"='%�-0+�� 2 �Y�N;�U'���N; ��2ä+"��U^� /4-���2R-n/0� �"!�+�2�-�.'! _�b #$/0��(0(gh}(0!&#&-�+"� 2·��>'%�!�-���-�.'!#6.���2�2'!$�Õh��
+JV�+�2'5S!(�\!$#&-0(@rutF��v|Dl�.'!�#6.���/0��#&-0!$/4+�(���-�+���2j��BO-�.'!�/4!$(4� 2���2R-M`�¨�x]%'��(0+Õh�>'+"(0#$/4!&-0!$¨ c (g-6�8-0!$(�),+��"�\(4!$/gH !3��(�(4-���/4-0+�2'5U^� +�2R-PBC� /G?�T R� >'+�(4(0�]#$+��8-�+JH !,/0!&#$� �@=�+�2��8-0+�� 2�#$����#&%'�¢�8-0+�� 2�($DKT�2
-�.'!d��-�.�!$/f.���2'>·�:-�.�!d�"+"BC!&-0+��
!!&H8���"%��8-0+�� 2'(I#$��2
=\!,%'(4!$>j+"2��8U'U'��+"#N�8-0+�� 2�(*/0!&�¢�8-0!$><-��3¨�H ����#N�82'+�#�(g-6�8-0!$(0¨S��(P(0%'U�U\� /g-A+"2�!$2'!&/05�;(4-0� /��85 !�����(�U�/0!&H]+"� %'(0�J;Z+�2RH�� ��!&>aBC� /1-0.'!�#N��(4!M��BL-�.�!ME9! R� >'+�#$�8-�+"� 2mrute¼8v|D
E <GF#rnL^|�@Cb @CB5Y\rs@uL^�IHGdwr K?@C���"dmDE@uY\Pn@�ÏfL÷rnL^D�dfb���@CB5YåPn@CdfB�K�{mB5Ycbz@�DE�ïYcB5KêD�d�B5DE|CN?��@udfB?�

_ !&-���+��"!$>�#N���"#$%'���8-�+"� 2'(<(g-�%'>�;]+"2'5w-�.�! _�b >�;]2����
+�#&(Y�8/0!zU��¢��2'2�!$>�-0�w=^!aU^!$/gBC� /0�
!$>�+�2�³O!E7�NH]/0!8DYl�.'!&(0!
#N���"#$%'���8-�+"� 2'(��8/0!�#$� �
U'�"+�#N��-�!$>�=R;y-�.�!
(4.'!$!&/M2:%'�S=\!&/M��BG#$%�/4H !&(M),.'+"#6.w.��NH�!-��w=\!¤#&� 2'(4+�>'!&/0!$>£-0���
��>'!&�9-0.'! _�b +�2�-�.'!¤(g;](4-�!&�a�,!WH !$2 �8-�H !&/4;£�"�e) !$��!&#&-0/0� 2£+"��U'��#&-!$2�!$/05�+�!$(&D��A!&(0+">'!$(L-�.'!G�Y��2R;�#&%'/4H�!$(*+"2M-�.�! RW±1� (4!$/4+�!$(L��B^?�T � >�+�(0(4��#&+¢�8-0+"H�!f(g-6�8-0!$(�+����"%'(4-0/��8-0!$>+�2 Q'5 %'/0!o~��@#$� 2RH�!$/05�+�2'5�-���-0.'! F   ?�T R� U\�8-�!$2R-0+¢���|�@��BC%'/g-�.'!&/m?�T � (4!$/0+"!$(&�<!$+"-0.'!$/y�8B>'+��k!&/0!$2R-,(g;��
�
!&-�/4+�!&($�'� /�#&� 2RH !&/05 +"2'5<-���>'+��\!$/4!$2R-d?�T R� �"+��
+"-0(GU'/4�eH�+">'!�2:%'�
!$/0��%'(,!(�\!$#&-0+"H�!>'+"(0(0�]#$+��8-�+JH !G#6.���2'2'!&��(&DPT[2@-�.'!���-0.'!$/K.���2'>·�:�8(*(0.'�e),2�+�2@Q'5 %'/0!7t ��-�.�!,~[���e)A!&(4-f?�T R� #$%�/4H !&(��/4!������
� (4-A>'!$5�!$2'!&/��8-0!���U'/4�FH]+">'+�2'5@~�>�+��\!$/0!&2R-�-6��/45 !&-�(g-6�8-0!$(9��(�U^� (0(4+�='�"![(4-���/4-0+�2'5SU\� +"2R-�(1BC� /-�.�! _�b /0!N�8#&-�+"� 2·DÄ�%'/4-0.'!$/4����/0!���+"-I+"(*2'��-I(g-�/0��+�5 .R-4BC� /4)A��/0>@-0��U'/0!&>'+�#W-*-�.'!1BC��/0�®�8Bk�8���:-�.'!�U^��-�!&2R-�+¢�8��#$%�/4H !&(��2'>3),+�>�-0.'(L+�2RH � �JH !&>SBC� /O+�2R-�!&/02:%'#&��!N�8/�>'+"(4-���2'#$!&(K=^!&;�� 2'><á â ~7� ý DKl�.'+"(��
!N�82'(L-0.��8-LBC%'/4-0.'!$/!$�"!$#W-�/0��2a(4#N�8-4-�!$/4+�2'5�#$����#&%'�¢�8-0+�� 2Y�Y�N;Y)G!$�"�i=\!�2'!&#$!&(0(��8/4; Dq 2¡#$� 2�#$��%�(0+���2·�s)A! .��NH ! #6.��8/���#W-�!$/4+�(4!$>Ñ-�.'!¾#&%'/4H�!$( +�2RH�� �"H�!$>¡+�2 -0.'!¾���e)1h�!&2'!$/45�;



ù�úÃû±ûQüQý}úCþÇÿCú��������±ý±ü��
	"ú��fþÇÿCú¤ü��Jü��ÿ�������� R��� ú¤ýIþÇÿ�ú¤ü�� ¼

1.8 2.0 2.2 2.4 2.6 2.8 3.0

Internuclear distance (a
0
) 

0.0

5.0

10.0

15.0

20.0

R
es

on
an

ce
 w

id
th

s 
(1

0-4
 e

V
)

l = 2
l = 3
l = 4

1.8 2.0 2.2 2.4 2.6 2.8 3.0

Internuclear distance (a
0
)

0.0

1.5

3.0

4.5

6.0

R
es

on
an

ce
 w

id
th

s 
(1

0-2
 e

V
)

l = 2
l = 3
l = 4

1.8 2.0 2.2 2.4 2.6 2.8 3.0

Internuclear distance (a
0
)

0.0

0.5

1.0

1.5
R

es
on

an
ce

 w
id

th
s 

(1
0-2

 e
V

)
l = 2
l = 3
l = 4

1.8 2.0 2.2 2.4 2.6 2.8 3.0

Internuclear distance (a
0
)

0.0

1.0

2.0

3.0

4.0

5.0

R
es

on
an

ac
e 

w
id

th
s 

(1
0-4

 e
V

)

l = 2
l = 3
l = 4

n=7 only n=20 only

n=7 only n=20 only

ÅiÆJÇ�È á6ÉKJSä Ü������}�y�}�y�Ê��°m�¿¢����y�m�×�}�º���y�
¼Iø¡é����}�¤��«S�������a�����¤�&�×�%���C����� ���m���}��§}����%�¬�n
�����¤�n�
©mÎ�¼�é��Êö �C�¤�����}³?Üm����Àn«¬�¤�5�}���W¢Q� ���n«¿�Á�}�I¢!�×�%���¤�n�W�����¤�¬�I��°m�¬���GL Ö Ó����s¢ML Ö Ì}Ò��}�n« �ª�}�y¢
���¤�]�}ÆQ�G��� �n��¢ª�×�¤�}�3�u°¡�!�C���¤�?���f����«¿�ÊÀn«¿�±�¤�¬�%�y��,����y�]íy�G�u�?�}�n� æ ���%�sçm�¿��¢Q���¤�Ê�¤�¬ÆÇ��¢U� �N? ·D@ ¥Ç�}�y¢
���n�5�������}�y¢a�%�n� æ ÆÇ�������}�&çc���y���f�����¤�}�¬�y�w�}�n« �]�¤�n���u°¡��Å4Ë��}�y¢&��ö �¤�}��%�Ê�f�C�¤�������w�¬���¤�n�5�Ê« �%���
�Ê�}Ày�n«¬� �n��ÊÐQ�y�}�y���¬�%�I? ·D@ ¥y�C�����C�I�è��� �}��ÌQ³

>'+"(0(0�]#$+��8-�+JH !�/0!&#$� �S='+�2���-�+���2m�8B,?�T R� ��2�>w(4-���/4-0!$>m-��X(4-�%�>�;�-�.'!
2:%'#$�"!N��/3>�;]2����
+�#&(3�8B1-�.'!U'/4� ='��!&�aD�Ed�e)G!&H�!$/$���7#&� ��U���!&-0!A�
��>�!$���8B�-�.'!,?�T R�n_�b ),+����:/4!$x:%'+�/4!,�7.:%'5 !�#&� ��U�%�-6�8-0+�� 2'���!(�\� /g-NDA���
B��8/$��� %'/,(g-�%'>'+"!$(,.��NH !M=\!&!$2a/0!$(g-�/4+�#&-0!$>n-���-�.'! _�b ��B�-�.'!M?�T R� 5�/0� %'2�>a(g-6�8-0! e6�+�2R-0��?�T � r F  `C2'> c v RW±1� (g-6�8-0!$($D l�.'!�#&� %'U'�"+�2'5s>'+"(0U'���N; !$> +�2 ÄK+"5 %'/4!����[�8(n)G!$�"����(Z-�.'!x:%���2R-�%��è>'!&BC!&#&-
#6.���/0��#&-0!$/0+"(0+"2'5y-�.'! b ;]>'=\!&/05m(0!&/0+�!&(���B7=^� %'2�>�(g-6�8-0!$(
��B e²� #$� /4!Z),+����G=\!%'(4!$>z+"2X��U�/0!$�"+��
+�2��8/4;
U���/g-�+¢�8�k!&H8���"%��8-0+�� 2Z��BL-�.�!3#&/0� (4(d(4!$#W-�+���2·DÄ�%'/4-0.'!$/ 0 h,#6.���2'2�!$�I#N�8��#$%��¢�8-0+�� 2'(7��/0!<#&%'/0/4!$2R-��J;¤=^!$+"2'5ZU\!&/4BC� /4��!&>y+�2y� /4>'!$/[-0�nU'/0�eH]+�>'!���"��-�.�! _�b h�/4!$�"!&H8��2R-s!$2�!$/05�+�!$(o�82'> #$� %'U���+�2�5 ($�Z2'!&#$!&(0(��8/4;¾BC� /o�#$����U'�"!&-0!£x:%���2R-�+J-6�8-0+"H !>'!&(0#$/4+�U�-0+�� 2n��BL-�.�!S?�T R�m_�b U'/4��#&!$(0(&D
O D>PmB5dRQ'|CL^K�tfL^bzL^B�PQ�
� !ä-�.��82'�¥¯I/0�8B�pd2'2'+"#6�¥��%��$� /h � !$+�2�!$/���2�> ¯P/4��B�Ed!&��!$2�!³i!&BC!$=RH]/0!²h&�A/4+�� 2 BC� /�.'!$�"U�BC%'�>'+"(0#$%�(0(0+"� 2'(&D�l�.�+�(</0!&(0!$��/0#6.�)1��(
(0%�U'U\��/4-�!&>�=R;��y5 /0��2R-<BC/0� � -�.'!XÀ4S ÀP�"!$#W-�/0��2�lL/��82'(4BC!&/b !N��#W-�+���2'(�/0!&(0!N�8/0#6.z2�!&-�)G� /0���\E7¯ b ��hg?AlAh 0 Ã Ã Ã�h�Ã Ã��'t 0 D



ù�úÃû±ûQüQý}úCþÇÿCú��������±ý±ü��
	"ú��fþÇÿCú¤ü��Jü��ÿ�������� R��� ú¤ýIþÇÿ�ú¤ü�� »
MOLTHGLSrnL^B?D�L^�
?¬µ&@ô©?³n�l³s²Q�±�×§±�}�S¥nÈï³yõs³nõ}���y�����S¥yË
³y¸�³n�l���y¢n���G�C���S¥Q®w³yË
³y£��y¢n���G�C���S¥y�w���Q��³�Ü���§�³y£�·}Ò æ µVUCU(U%ç¡Ü�Ù}Ù%·nµ%³
? ÌW@ »�³Q²Q��� ���G�C���S¥sÎW³QË���ÆÇ���I¥yÈï³nõs³nõ%���y�����S¥y©?³n�l³y²Q���×§±���S¥n®f³nË]³n£��s¢Q���G�C���S¥nõs³s©��n���U³n�w���Q��³�µ}µVU æ Ì�Ò}Ò%Ù%ç�Ô}Ù(Un³
? ÙD@ �
³�XE�DYq�×�o���n�^¥Q�n��� §±�±�¤�����}���
Ày�n� ���±�¤�¬�%� æ Ì�Ò}Ò}Ñ"çÊ³
? ÑZ@¿îè³sÕ¡³�²n�G�n�n���¿¢Q����¥sîè³sÜ��}Æy�}¢m½�}�S¥s®f³E©¡�}�¤���¤�y¥yõy³Ç¹^���n���Q�C�%�S¥s®f³sË]³�£��s¢Q���G�C���S¥s£
³�²QÀFØ��%�CÂ ´#���¬�y���I¥sõs³s�w���Q��³y¸[,

£¡��³yÈ��}«Ã³ÇÎ?�Q��³s�w���Q��³QÙ}Ù æ Ì�Ò}Ò%Ò%çfÑ%Ô}Ñ(Un³
? ÍW@ ®w³n£]³sÈ��}�¤%�}�S¥Qõy³y¹å���y�"�Q���}��©?³yõy³Ç¯��¬« « �}�S¥s©��}���nÀn�����?�w���Q��³y©��}���o��³Eµ}µ�Ñ æ µ-UCU%Ô%ç5µIÌ}Òn³
? ·D@ Ä]³ ó �¬�y���Ú¥sõy³n¹å���n���Q���}�S¥nõs³n�w���Q��³n¸[,y£¡�I³yÈ��%«Ú³n�f�"�Q��³nÙ"Ó æ Ì}Ò}Ò�Ñ�çºÌ�Ònµ%µ}³
?ÏÓV@ £]³s¯�� Ày�C���¬Âq²�À�Ø��}�I¥nõs³n�w���Q��³n¸[,n£¡��³sÈ��}«Ã³y�w���Q��³ÇµIÙ æ µ-U%Ô}Ò"çfÙ%Ô}·"ÓQ³
? ÔD@ �l³�®^�}Æn«¿���y¾"Àn� �}¥�õs³��?��« °m� �G�y�}¥5ÈUÂqõs³�Ë�ÀyÆn�¬�nÂ Õy�¤�}�y�]\�� �S¥mîè³ºÄ����y�n���I¥��l³¡È��}�¤�¬�S¥�»�³�î ���s¥�õy³ºË]³º�
³º¶w«¿���s¢E¥

õ�ÂqÈï³yÜ��}ÆnÆÇ�}¥y¯a³s¯��}�y¢n�}�¤�y¥�õs³yÕy�}Àn�¤�n� �������s¢ì�l³y¯a³yÕy�}Àn�¤�n� ���I¥n�w���Q��³nÜ���§�³n£�Ñ%Ò æ µVU}Ô(U%ç¡Í�·"Ó�Ùn³
? UD@ ®w³yË
³y£��y¢n���G�C���S¥yõs³yË]³y�l�"�u�¤��Àn�
Ày��¥yÎW³ ó ���"�¤�¤�%��¥nË
³6^£�%�����S¥yÄ]³s¶w« ���I¥n£]³sÄ5Àn�n�4Ø}¥y£
³s²Q�Ê�¤� �FØ��Ã¥yÈï³yÄ?�±�¤�¬��«¬« �

���y¢UÈï³s®^���G�¤�C�%�S¥"�f������³nÜm��§Ç³s®S�Ê����³ÇÓQµ æ µ-U(U}Ù%ç?µIÔnµIÌn³
?¬µ�ÒD@ ¯a³y���Á°mÆs����¥Q£]³Ç¯a³nÈ��I©��%�>\}���}¥n®w³n£5§±��«¿¢Q�Ú¥nÈ+³y£]³nÈ��%���?�}�y�}« ¢S¥y¯a³s©?³y»��¬�ya�}�y¢ìÜ]³nîè³nË5�}«¬«Ã¥nõy³n�f������³Q¸[,

£¡��³yÈ��}«Ã³ÇÎ?�Q��³s�w���Q��³nÌ%Ó æ µ-UCU}Ñ"ç¡ÌQµVUnµ}³
?¬µ}µ&@¿õy³QË
³��W³Q¶w«¿���y¢S¥"Èï³QË5���G�y« ���u¥Q¯a³y©?³Q»�� �ny¥Q�l³Q²�³Q»������"�y�¬�S¥�Ü�³Qõs³�®^��Üm�±�%¥%îè³QÜ�³QÈ���Ä5�}Æ!���y¢ìõ�ÂqÈï³�Üm�}ÆyÆs�%¥

õy³s�w���Q��³Q¸[,y£¡��³sÈ��}«Ã³sÎ?�Q��³s�w���Q��³nÙ�Ó æ Ì�Ò}Ò}Ñ"ç?µ}³
?¬µIÌW@¿Ä]³y¢n�]ÜmÀn�Ê�����%¥y�5� �n« �}�o��°¡�}��\Ç¥�Àn�y�nÀnÆn« � ���n�I¢ æ Ì�Ò%Ò}Ù%çÊ³
?¬µ�ÙD@¿Ë]³y£5Æn}�G��« «Ã¥n£]³s¯�� Ày�C���¬Âq²�À�Ø��}���}�y¢ª¶ Ü��}Àn��_\¥ £5�C���¤�}�n���Q��� ����«Sõs³ Ì}Ò"Ó æ µ-U�Ó±·"çf®å·CUn³
?¬µ�ÑZ@¿¸�³yË]³y¸¡�G���y�¤¢Q���ì���s¢�©?³nõs³yõ%�%�%�G�y��� �S¥�:}�f�"�Q��� ���f�}�l�����%���m�}�y¢ì�a�%«¬�I�ÊÀn« ����:n¥n�f��� �"���¿�Ê��Ë5�}«¬« æ Ì�Ò%Ò�Ñ"çÊ³
?¬µIÍW@¿õy³sÄ]³y®f³s©��}�n�n�%��¥nÈ��}«Ã³n�w���Q��³ µIÍ æ µVU}·}Ô"çf·"ÌQµ%³
?¬µ�·D@¿õy³sÄ]³y®f³s©��}�n�n�%�����y¢ª£]³s�
³s²Q�a�¬���^¥sÈ��%«Ú³n�f�"�Q��³ Ñ�Í æ µ-U%Ô%Ì}ç5µ�Ñ!Un³
?¬µÁÓV@ îè³yÕ¡³s²Q�G�n�y���¿¢Q���I¥n£]³y¶5³sÎ?����«S���y¢ª£]³Ç²�ÀFØ��%�CÂ ´���� �n���I¥n�w���Q��³nÜ���§�³n®S���C��³sÔ%Í æ Ì}Ò}Ò}Ò"çfÙ�Ó±Ô"ÍQ³
?¬µ�ÔD@×©?³y£]³sÄ��¿�Ê�}«¿���¿¢Q�I��¥s©��n���U³y�w���Q��³Q®^�Ê�C�I³Sµ�·yµ æ µ-U%ÔCU"ç�Í�Ñ�Ó�³


