
Fr
ee

So
lv

 R
OH

 O
pe

nF
F 

1.
2.

0
Fr

ee
So

lv
 R

OH
 a

fte
r p

er
tu

rb
_3

2 
BC

C 
Fi

t
Fr

ee
So

lv
 R

OH
 a

fte
r p

er
tu

rb
_5

 B
CC

 F
it 

GS
ol

v 
of

 p
er

tu
rb

_3
2 

BC
C 

Fi
t (

Et
he

r S
ub

-S
et

)
GS

ol
v 

of
 p

er
tu

rb
_5

 B
CC

 F
it 

(E
th

er
 S

ub
-S

et
)

4

6

8

10

12

RM
SE

Gsolv  (kJ/mol)


