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i(eV)  (molh) s 102 1 3 3 7 OB (05

(cm™)

Free O2 - 1666.1 -- -- -- -- 0.00 0.00
Rhs-02(m1)B 0.02 -59.28 856.17 0.00 0.00 0.28 0.28 -0.28 -0.28
Rhs-02(m1)G 0.72 -25.64 1116.70 0.03 0.08 005 017 -0.16 -0.17
Rh4-O2(m3)B* 0.00 -60.22 972.64 0.04 0.04 0.21 020 -0.25 -0.25
Rh4-02(m3)G 0.30 -45.60 1218.2 0.04 0.08 0.04 0.16 -0.16 -0.16
Rh3Cu-02(m3)B1* 0.00 -47.97 1083.25 0.11 -0.09 0.14 0.46% -0.48 -0.14
Rh3Cu-02(m3)B2 0.04 -45.88 1022.96 0.38%u -0.11 0.07 0.07 -0.18 -0.23
Rh3Cu-02(m3)G1 0.09 -43.57 1237.42 0.02 0.28%u -0.04 0.08 -0.16 -0.19
Rh3Cu-02(m3)G2 0.67 -15.77 1293.51 0.07 -0.03 0.32¢u -0.04 -0.16 -0.16
Rh2Cu2-O2(m1)B1 0.36 -32.09 1022.38 0.14¢u -0.24 0.12 0.44%  -046 -0.01
Rh2Cuz-O2(m1)B2* 0.00 -49.22 1021.67 0.16¢v 0.16¢v -0.03 -0.03 -0.13 -0.13
Rh2Cu2-02(m1)G 0.54 -23.10 1069.20 -0.13 0.33¢u 0.03 0.13% -0.19 -0.17
RhCus-02(m1)B1 0.53 4.89 1077.68 -0.33Rh 0.24 0.56 0.22 -0.32  -0.36
RhCus-O2(m1)B2* 0.00 -20.48 1010.80 0.04 0.22 -0.23R"  0.61 -0.46 -0.18
RhCus-02(m1)G1 0.23 -9.39 1223.22 0.04 0.15 -0.19Rh 0.15 -0.06 -0.09
RhCus-02(m1)G2 0.66 11.41 1124.39 0.25 -0.47Rh 0.74 0.20 -0.38 -0.35
Cu4-0O2(m1)B* 0.00 -95.62 924.04 -0.02 0.24 0.09 0.40 -0.30 -0.42
Cus-O2(m1)G 0.07 -92.11 1044.72 0.07 0.22 011 024 -032 -0.32
Cus-Oz(m1)T 0.84 -55.19 1369.04 0.08 0.22 -0.04 022 -027 -0.22
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Free Oz 1666.1 - - - — 000 0.0

[Rh, —O,(m2)B]~ 0.24 -101.56 808.53 063 -048 009 00l 001 -
0.01

Rh. —O.(Mm2)G1- 0.43 -92.22 1008.12 018 -013 -001 -013 - -
[Rh, ~O,(M2)G] 0.25 0.30

[Rh, ~O,(m4)B*]~ 0.00 -113.10 852.60 015 -022 004 005 - -
0.34 0.38

[Rh,Cu —O,(m2)B1]- 0.46 -88.05 907.50 026 026 030% 001 - -
0.28 051

[RhCu 0, (m2)B 24|~ 0.00 -110.10 848.23 - 019 -003 -003 - -
0.06Cu 0.34 034

[RhCu —O,(m4)B1]~ 0.52 -84.74 893.70 034 -008 -014 043% - -
054 0.33

[RhCu —O,(m4)B 2] 0.05 -107.53 862.98 - 016 -0.02 -002 - -
0.11Cu 0.35 0.35

[Rh,Cu —O,(m4)G1]~ 0.59 -81.69 963.46 022 0.15% -001 -020 - -
031 041

[RhCu —O,(Mm4)G 2]~ 0.82 -70.41 1200.01 018 -0.17 030% -017 - -
0.44 0.33
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[RhCu —0,(m6)B1]~ 0.49 -86.54 908.80 -0.38  -0.08 -0.09 0.40% - -
052 0.34
[Rh,Cu —0O,(m6)B 2]~ 0.52 -85.07 911.33 -0.37 - -0.08 0.12 - -
0.03¢u 0.34 0.30
[Rh,Cu, —0,(m2)B1]~ 0.78 -61.76 1129.82 -0.34  -0.34 0.22%v  (Q.22¢v - -
0.38 0.38
Rh,Cu, —-O,(m2)B 2]~ 0.38 -80.76 882.87 0.04%“  -0.40 0.32%« -0.07 - -
[Rh,Cu, -0O,(m2)B 2]
0.33 0.55
[Rh,Cu, —0,(m2)B3*]" 0.00 -99.19 822.78 - 0.05¢v  -0.20 -0.21 - -
2 0.210u 024 0.8
[Rh,Cu, -0,(m2)G1]~ 0.31 -84.16 1059.31 0.05%“  -0.27 0.05%« -0.27 - -
0.28 0.28
[Rh,Cu, —-0,(m2)G 2]~ 0.73 -64.16 1196.25 -0.29 0.09%“ 0.27%  -0.29 - -
0.44 0.33
[Rh,Cu,—0,(m4)B1]~ 0.48 -75.98 1105.86 -0.33 -0.33 0.22%v  (Q.22Cu - -
0.39 0.39
[Rh,Cu, —O,(m4)B 2]~ 0.48 -76.14 904.82 -0.31 - -0.07  0.34%u - -
0.14¢u 052 0.30
[Rh,Cu, -0,(m4)B 3]~ 0.42 -79.02 852.48 - -0.13  -0.13 - - -
0.03¢% 0.03% 034 0.34
[RhCu, -0,(m2)B1] " 0.73 -59.05 1159.35 -045 -0.13 0.10%* (Q.23Cv - -
0.37 0.37
RhCu. —-O.(m2)B 21" 0.31 -79.41 907.47 -0.16  -0.21 - -0.29 - -
[ 3 —0,(m2)B 2]
0.12Rn 0.51 0.29
[RhCu, —0,(m2)G1*]" 0.00 -94.43 1044.50 -0.12  -0.01 - -0.01 - -
0.26R" 0.30 0.30
RhCu. -0.(m2)G 21" 0.62 -64.36 1197.76 - 0.01 0.10 -0.03 - -
[ :—0,(M2)G 2]
0.34Rn 042 0.31
[RhCu, —O,(m4)B1] 0.38 -76.13 1168.26 - -0.15 0.09 0.19 - -
0.40R" 0.37 0.37
[RhCu, -0,(m4)B 2]~ 0.35 -77.68 885.74 -0.15  -0.10 - 0.28 - -
3 2
0.17R" 0.50 0.36
[Cu, —0O,(Mm2)B*]" 0.00 -153.47 1161.4 -0.21  -0.23 0.06 0.12 - -
0.36 0.38
[Cu,-0,(M2)G]~ 0.56 -126.67 1192.25 -0.02 0.06 -0.02 -0.35 - -
0.35 0.32
[Cu,-0O,(m4)B]~ 0.89 -110.54 1168.61 -0.34  -015 -0.01 0.23 - -
0.38 0.35
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