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Zero Curvature Tunneling
¹

ì ��¢�º6�a£ 
 Â ãNÈ �¬£Z�e¨3�a�²�����a����£�¨Z���±���»���N�a��¥9���¿�a 6£�¨3���6¨3£Z���a£Z� �±�a�e�a����£²�y¨» O�e�6¢�£��²�È«Vä � ���¿ä�¯�ÂC�5�
�D ã ·�·�·eæ 
 Å í  ¦�£3½e£Z¦F£Z���6¦²�.���²�±¢C�6�Î½B£Z��£Z���!��º6�±�6£Z¦��²�6¢�¨Z�e�a�a£3¨3�a�²���6�3Â

�²�±¢��Cº±¦������6¦²£� N���6����¢�£3�D���a�e�6��¥9£3�a�3ÂÛ�Õ� Ä»¿ �Õ� Ð»¿ �Õ�VÚ ¿ �Õ� Ó»¿Ûº �Õ��ÁÀ�D¨3�����O�e�a���a�����a���a 6£CÅ � Í �a����£ª¨Z���±���»���N�a�
��¶±���e�²�±£Z�I�6���a£Z¨°��¦¾��¥9����� 3 Í ´ Í ���C·¿� � ËA´Ï�¬ ¦²£°½�£3¦j�e¥!�� 6£3������� Ó ����� �6��£Z�6��¨3�������6�����a£� 6��¢� 6£Z�
¶����À¹R�D�����6£Z���ª��¥¸���e¢��6�¾��º6�±£���� ã�C�C Ä �e�6�K���6£���� 
�C�C Ä �e���6�a£3�6�²¨°��£Z�®°NºO�e¦����»�5����½e£Z¦¾���±�a£3½�� Ë
��º6��¦��eÂ �VÔ Ð Í  6£��6�Î½B£Z��£Z�6¨3£C�²�¬���D�a 6£����±£� O�e�±�m�6º6£��a�µ�� ±£��Cº6¨» m�³��£3£Z�G£Z�$���²�6¢�£ª�e¥¤�a 6£C��£0�e¨°���²�e�
��¹¸���a  �VÔ Ð»¿ �VÔ Ñ�¿Ûº � ºQ����·$� � Ë³´N���¦�£3½e£Z¦¬�e�6� ��� �� 6£��e�� ±£Z�� O�e�6� �6º6£������� ±£�·$� � Ë³´N���¶6�e�a���²£Z�
 6��¢� 6£Z�¼¶�� C Â ?�¡e¨Z�e¦Á·�����¦VÂ

ñ��Ýñ��Ùà å�o á�ntw�xyqp{�i@â n�+®kÆæ�{�{<â�ãAz³{�|§æ<á�x±nw� n¼npo_º�kÆâFo á�âÇw±q¤xÏæ¬wJâ

Í  6£�¨Z�����a���.½�£Z�AË��a£Z���B£3�����aº6�a£ ÍS© ¶B£°�À¹¸£3£Z���� 6£¿ 6��¢� yËT�e�6�Q¦²�.¹jË��a£Z���B£3�����aº6�a£��a£Z¢e�²��£Z�¸���j¥9��º6�6�®�a�
¶G£�¶G£3�À¹R£Z£Z�j? C �e�6� �(C�C Ä(¥9����� �� 6£�¨» O�e�6¢�£�¶B£°�À¹¸£3£Z�®�� ±£��À¹¸��¦²�²�±£0�e�t�a£3¢��²�e�6�R�����a 6£$·����a 6£3�6�²º±�
�6¦��e�0Â ·�¦²�a£Z�e�±� �� 6£w] � Í �e�±�6�a�(�y�²�����������õ�6���.½y���6£Z��� ¢����y��£3�������µ�5��£�¥9��� ÍS© §¿��¦��� ±��º6¢� ��� ±£
�²���a£Z�a��£Z�±�©���a£j�a£3¢��²�������T¶6�a�����6£Z�T¨3�����6�e�a£3���a���a 6£¬Å � Í �a£3�aº6¦¾�0Âì�T���B£3¨Z�©��¦²¦��ª�� ±£¬¦²���a�a£Z�T¨3�����6�e�a£3�
½�£3����¹R£Z¦�¦�¹!���a )�a 6£�£}�y�G£Z�a����£3���»�e¦$¨3º6��½e£Z�3ÂÛ�Õ� ¾»¿ � ÑÜÐ»¿ �VÚ ¾»¿ �VÚ À æ¸£Z¦��7¹ ÍS© ��º6�6�±£Z¦²���6¢ �6�a£3�6�����²�O�5��£Z�
¨Z¦�£0�e��¦������?¨Z�e�C¶G£R��£Z£Z�C¥9�����é�� ±£R���µ�e¦�¦N�e����º6���â�e¥O 6£Z�.½N�������e�é���.½e£Z��£Z���0Â¤·�¶B�.½e£ ÍS© �aº6�6�6£3¦²�²�±¢



) �<¡£¢£-0/¥¤��:¨_�N¡W��©�«�¡£-�©}*+, *S��-0�</\`�/£-0�Æ*+« !�!
���a�²¦�¦Ç�6¦©�0���������'¯����!�a��¦�£eÂ¸è��e��£Z¦¾��§"���6�a�e�a�����aº6�6�6£3¦²���6¢��6�²�³�»�e�6¨3£���¥T���e�a£¿�� O��� C Â"! � �²�¼¥9��º±�6�
���ª�� 6£µ�a£Z�±�a£Z��£Z���»�5����½e£�Å � Í �O���� õ« 
�C�C Äª¯°Ââ· ���²���²¦²�e�¿�a£3�aº6¦¾�� O���C¶B£3£Z� �e¶±�»�e���6£Z��¶�� Ä¿�²��Â � Ó �
Í  6£µ�a�e�»��¦R�6���a�6¦²�e¨Z£3��£3����¶G£3�À¹R£Z£3� �a 6£��À¹R�m�����6�²�����e¥ C Â7� 
�� ¨Z�����O�e��£Z��½e£Z�³��¹R£Z¦�¦R¹!���a  �� ±£
�a£3¨Z£3�N���6£3º±������� ��¨0������£3�a�²�±¢ ��£Z�aº±¦��Q�e¥ C ÂA� � � � Â � ÑÜº����e�a£��� O�e�) O��¦�¥��e¥��a 6£m���e���e¦$ ����6�a�e¢�£Z�6��¨
���e�������È��¨Z¨3º6�a�3§!�a 6£Z��£3¥9����£e§¬�²� �� 6£�¨3¦©�e���a��¨0�e¦�¦��I¥9����¶6�²�6�±£Z�È�aº6�6�6£3¦²�²�±¢ �a£3¢��²��� £3½e£Z� ���Q�e��¶6�²£3�N�
��£3���G£Z�a����º±�a£eÂ
Í  6£¿�e���a��¨Z�²����£3�µ��º6�±�6£Z¦��²�6¢��a�6¦����a�a�²�6¢ª�²�R£Z�³���²�����a£Z���a�C¶G£����»D C Â C� ¨Z� µ � Â Í  6���¸���j�e�®�e�a�6£3�

�e¥¿���e¢��±����º±�6£� ±�²¢� 6£3���a O�e� �a 6£����±£�¥9��º6�±�õ£Z���6¦²�.���²�±¢ ���a 6�a£3£°Ë��6�²��£Z�6���²���6�e¦¬¥�p´BÂ�� Ó ÔQÁ��® O���
¶G£Z£Z� �aº6¢e¢�£Z�³��£Z� �� O�����a 6£��e�6�©��¶O������¨0�e¦p����£0���a��£3�N���e¥��� 6£����a�a���±¢�¦�� ���6� ¦��²�6£Z�e�a¦¾� ¨3��º6�6¦�£Z� ¦²�.¹
¥9�a£�°Nº6£Z�6¨°� � �Â!�a��¨»¡N�²�6¢������6£ �Õ�Õ� ¿ � ÑÜº»¿Ûº ÔÕÚ ¿Ûº Ô Ó �²�R�a 6£$��£0�e�����µ¥9���p�� 6£$���µ��¦²¦"�a�6¦��������²�±¢ª¥9��º±�6���²���� 6���
���aº6�±�GÂ � ÓÕ¾»¿Ûº ÔÕÚ ä¬�7¹R£3½e£Z�3§?¨3�����6�e�a���6¢µ�� ±£�£Z���6¦²�.��£3��� �  ì ¶6�e�a���²£Z���e¥ �.ã Â C ¡�¨0�e¦¸·�����¦â¹!�¾�� m�� ±£
� ã¦¬ ¶O�e���a�²£3���e¥ � Â  ¡�¨0�e¦¸·����e¦ � Ó � �� ±£��±�Î½B£Z�a£3�6¨Z£Q�a���� 6£3���a£3£Z�����a��£Z��£Z�a¢e£®¥9�a��� �a 6£®������ 6�²¢e 
¶O�e���a��£Z�ZÂK���� 6£3��¦��.¹jËÀ�6����£3�6�a�����O�e¦p���aº6�6�²£3�C���²£Z¦��6£Z� ���6¦²�¾�a�����6¢����e¥ � Â � ¨Z� µ � «Æ�D��¡����Æ§R����¦²¦²£3�»º � ¾�¯
�e�6� C Â 
 ¨3� µ � « �  O�e�±¢m£3����¦ÆÂ �VÚ ÓÝ¯ ¥9�����a 6£®¢�����º6�6��ËÀ��������£µ¶6º±�C��£Z£3�L���D�aºÏ½B£Z�C¥9����� �6£Z¢�¦�£Z¨°���²�±¢
�a¡�£Z¦�£3�»��¦X���e�a�²���Q���6���� Nº6�¬¢���½e£��e��º±�6�6 ����a�²¨Z�e¦F¦²�.¹ £�½B£Z¨3�a��½e£ª���e���ZÂ

ñ��Ýñ��Vñ å�s�nTxynìá$zAi h+æ�ë$s�x±z�xNæ¬xyzAnt{

Í  6£¿��£Z�aº±¦����R¥9���R�a 6£¿Å � Í ���a�e�a���G£�£�½B£Z¨°���¼���®�a 6£$�a����£$¨3�����O�e�a£��6�e�j½e£Z�³�µ¹R£Z¦²¦G¹!���a µ�� 6£�£}�y�B£3�a� Ë
��£Z�����3ÂÛ�Õ� ¾»¿ � Ð Ú ¿ � Ñ Ô��¿¶�½��²�eº6�a¦¾���a 6£3�®�e�a£��aºÏ½B£Z���²�6¢�¥9�����ó�� 6£�¥-��¨3�¸�a O���j�a 6£$�³�������²¢� ��j¦��²�6£��O���a 6�¼�e��£
�G�y���!���6�6�a�(�y�²�����a�²���6�R¥9���¼�� 6£��6£3º±��£3�����a£Z�D���B£3¨Z��£Z�ZÂ¸ä��.¹R£3½�£3�Z§"�� 6£�¥9��º6�±��¡N�²�±£3����¨¿�²���e�����G£¿£�½B£Z¨°�
�²� �a 6£��a���e¦�¦R¨3º6��½����aº6�a£���º±�6�6£Z¦��²�6¢D�a£Z¢e�²��£®�a 6�.¹!�����a������¦©�e����£3�6�6£3�6¨3� �a�m�� 6£�£²�±�G£Z���²��£Z���0Â��Õ� ¾
ç) 6��¦²£µ�a 6£�¨Zº6�³½�£�¥9�����a 6£����5���²�D�e¥�¡B«-ä�ä$¯��a�m¡B«Vä�Ï$¯����6�6�a���e¨» 6£Z� ² � ���� 6�²¢e  ��£Z���G£Z���5��º6��£Z�Z§
 6��¢� 6£Z�$½��e¦�º6£Z���5��¦²�.¹¸£3�$��£3���G£Z�a����º6��£Z�ª�e��£C¥9��º6�6�K�6º6£�����£3�6 O�e�±¨Z£Z�K��º6�±�6£Z¦��²�6¢6Â�· �a�²���²¦²�e�¬¶B£ÝË
 O�0½��²���R�²�R¨0�e¦�¨Zº6¦²����£3��¥9���p�� 6£$�a���������e¥F¡B«-ä�Ï¿¯R�a�C¡B«VÏ$Ï¿¯t¹!���� ®�a 6£�£²�y¨Z£Z�y���²�e�Q�a O���¸���R���»�������R¥9�a���
¦²�.¹R£Z�¼½��e¦²º±£Z�!���!¦��7¹ ��£3���G£Z�a����º±�a£Z�¬�e�±���6�����6�!�a¦��.¹¸£3�!�a� ² � ���¬�²�6¨3�a£Z�e�a���6¢C�� 6£¿�a£Z���B£3�����aº6�a£�Â
Í  6£Q���a�a���6¢e£Z�C�6£3¨Z��£0�e��£���¥¬�a 6£��¿Ï ½y�3Â>�� ±£���ä ������£3�a¨» 6�²�6¢m¥9��£m°Nº6£Z�±¨Z�²£3���²� �� ±£®�����6�²��º6�



) �<¡£¢£-0/¥¤��:¨_�N¡W��©�«�¡£-�©}*+, *S��-0�</\`�/£-0�Æ*+« ! �
���a�aº6¨°��º6��£Q¨Z�����O�e��£Z� ���m�a 6£ Í ´ ¨0�eº6��£Z���e� �²�±¨Z�a£Z�e�a£���� �� 6£4�3£Z����ËÀ�G���²����¨3���a��£Z¨°��£Z� æ 
 Å í ¥·��5Ë

±� ;���«-�"¯ª¶O�e�a���²£3��¥9�a�e� 
 Â  ?����ÿ!±ÂA� � ���6� � Â7!�!m¡e¨0��¦Á·�����¦R¥9����� �� 6£�ä�äÃ���m�� 6£Qä�Ï��e�6� Ï$Ï
�a�G£Z¨3�²£3�Z§"�a£3�a�G£Z¨3�a��½e£Z¦��eÂ

ñ��Ýñ��|¼ � á£á�qtwÏâX{Rx � iGxyz�*?qTxyzAnt{¾½Q{£âÇw±|1ä

Í  6£¼��£Z�6º6¨°���������e¥"�� 6£3�a£��Z£3�a��Ë��B�e�²���¤¨3���a��£Z¨3�a£Z��¶O�e���a��£Z�a�>�6º6£j���$�aº6�6�6£3¦²���6¢$�²�>�a 6�.¹!���²� ì ��¢�º6��£ 
 Â 

��� �� 6£�¥9��¦�¦²�.¹!�²�±¢m�O�e¢�£�Âþ�t�e��¦²�²£3��������£Z���±�a���a����£Z�6���y�±º6¨Z£Q�� 6£Q£²�±�G£Z���²��£Z���»��¦¼�a£Z��º6¦��a� � Ð Ú ¿ � Ñ Ô Ò � ÑÜº
�aºN½;£3�a£Z�m¥9����� º±�6¨Z�����a£3¦©���a£Z�m¶O�e���a��£Z�a�3§;���6¨Z�����6¦�£3��£3¦��Q���y���²���>�3£Z�D�a���e�±�a���a�²������������£3�¿�a 6�.¹!�²�±¢®�����
¦²�e�6¢6����Ë��6�²�³�»�e�±¨Z£Z�¬�e�±��¥9����� �������������6¢���º±�6�6£Z¦��²�6¢±Â �Õ�Õ� ¿ �VÚÕÚ ¿ �VÚ Ó»¿Ûº � À Í  6£�¨Zº6�³½�£3��¢��¾½�£Z�� 6£3�a£ª�e�a£����
¨Z�e�6�a���6£Z�a�e¶6¦��®¶B£°�a��£3�¬�e¢��a£3£Z��£Z���0§O¶±º±�¬������¦²¦B�a¦²��¢� ���¦¾�µ 6��¢� 6£3�j�� O�e�Q�� ±£ª£²�y�B£3�a�²��£Z�����e¦X�a£3�aº6¦¾���Z§O�VÂÊ£�Â�§
� Â"!�¡�¨0�e¦¸·�����¦X���!���y��� ��£Z���G£Z���5��º6��£eÂ �Õ� ¾»¿ � Ð Ú ¿ � Ñ Ô Í  6£��»�e��¡Q�e�a���a�²�±¢C¥9�a��� ì �²¢�º6��£ 
 Â 
 ���Q�� ±£ª�±£}���
�O�e¢e£��²�t�����O�6�®�� ±£��a£Z�e�a�e�6�¸¥9���t�� 6£��a£Z���e���6�²�6¢����µ�e¦�¦"�6�Î½B£Z��£Z�6¨3£Z�ZÂTÁt��º6�a���²��£¬�a O���j������£�¥9º6�³�� 6£3�
£�½B£Z¨°�����e¨Z¨3��º6���!¥9���j�� ±£ª��£Z���e�²�±�²�6¢C�±�²�a¨3�a£3�O�e�6¨°� È

X û"�5�7�:%9� ú ��üêTC�6�7� þ �N� þVù ú'� �ÿTC� ù I�û þ � P � þ üþZ þ E����
ì ���a���Z§��� 6£�¶O�e�a���²£3�t¥9�e�R¶G£Z�J�3���²¨��e¨3�²�µ�±�²��£Z��«Væ¸·�Ï¿¯T�²�p¦²�.¹¸£3�R�a O�e��¥9�e�p¥9��������¨!�e¨Z���µ�6����£3��« ì ·�Ï¿¯°Â
ì ���ªæ¸·$ÏÃ�� 6£�¶O�e���a�²£3���a£Z£3��£3� ����¶B£�¦²�.¹R£Z�ª¶�� ��¶B��ºy� ã ¡e¨Z�e¦Á·�����¦Ê¯�º±�6¢��²�±¢�¥9����� ¨0�e¦�¨Zº6¦²���������6�
�6�e���»�e¡N���6¢�������� ��¨Z¨Z�eº6����£Z¦�£Z¨3�a�a��� ¨Z�����a£3¦©���a�²���Ç§p¹! 6�²¨» õ¹¸�e��º6�±¥9���³��º6�O�5��£Z¦¾� �� 6£� 6�²¢� ±£Z����¦²£°½�£3¦
�e¥$�a 6£Z�e��� �0½��e�²¦²�e¶6¦²£µ�²� �a 6£�¦²���a£Z�a����º6��£�¥9������ 6£��������a£Z� �e¥ �7ã�� £3¦²£Z¨°�������6�ZÂ"º � À Í  Nº6�µÁC�6�a�.½��²�±£
 6£3�a£��a���a 6£�¶G£Z�³�C�e¥j����¡N�6�.¹!¦²£Z�±¢�£��a 6£��6�a����¨Z�����a£3¦©���a£Z� ¶6�e�a���²£Z�¿¥9������ ±£��6���e���e� £}�y¨» O���6¢�£®���
æ¸·�Ï�Â6è��e��£3¦��e§±���¼æ 
 Å í ¥·��5Ë 
y� ;���«9�"¯t¦�£3½e£Z¦;��¥X�� 6£3�������� 6£�¶O�e�a���²£3�¸�²��?yÂ"! C ¡e¨Z�e¦Á·5����¦V§N��£Z�e�6�²�±¢
�µ¶O���a�a��£Z���a£Z�±º6¨3�a�²������¥ C Â  � ¡e¨Z�e¦Á·5����¦F¨3�����6�e�a£3�D��� ì ·$Ïr¨Z�eº6�a£3��¶N���� ±£C�6 6£3�N��¦¤��º6¶6�³�����aº6£Z���ZÂ
Í  6£��µ�e��� �a£0���a���È¥9�e���a 6£�¦��.¹¸£3��¶O���a�a��£Z���²���� 6�����a 6£ÿ����ËÀ�±�²�����e�6¨3£�������£Z�6º±¨Z£Z�õ¥9����� ã ÂA? ã¶�
« ì ·$Ï¿¯!��� ã Â7� �?� «Væ¸·�Ï¿¯¬���D�� ±£C�����6�²���±§6¶±º±�¿�6�e�$��½B£Z¨3�a£Z�m���D�� 6£ Í ´B§;�VÂÊ£�Â�§ ã Â"! 
Q� ¥9�e��¶G�e�� ÇÂ
Í  6£ Ì �6�a£3�aº6���e¶6¦¾��º6�±�6£Z��£Z���a�²������£3�yÎ¸£}�y�B£3�a����£3�N���e¦±¢e�a��º6�±�yËÀ�³�»���a£j¶O�e���a�²£3� �Õ� ¾T¨3�������a��¶6º±�a£Z�¤¥9º6�³�� 6£3�
������¶G£3�a�a£Z�!������¨» 6���6¢�¶B£°�À¹¸£3£Z���� 6£¿�À¹R�µ�e¨°���¾½e�5���²�e��£Z�6£3�a¢e���±¦²�e�a�ZÂ



) �<¡£¢£-0/¥¤��:¨_�N¡W��©�«�¡£-�©}*+, *S��-0�</\`�/£-0�Æ*+« !B�

0¿ 100¿ 200¿ 300¿ 400¿
Temperature [K]À

0

1

2

3

4

5

6

A
pp

ar
en

t A
ct

iv
at

io
n 

E
ne

rg
y 

[k
ca

l/m
ol

]

DD
HD
HH

ì ��¢�º6�a£ 
 Â 
ÏÈ ÁÀ���e���e�B£ £}½;£3¨3�m�e� �e�6�O�e��£Z���K�e¨°����½����a�²��� £Z�±£Z�a¢��é�e¥��²���a£Z�a����¦�£Z¨Zº±¦©�e�Q�6���e����� £²�NË
¨» O�e�±¢�£�����«Vä � ���¿ä$¯�Â�Rîä�ä T §G«-ä � ���¿ä$¯Z«-ä � ���¿Ï¿¯<RÊä�Ï T �e�6�D«Vä � ���¿Ï¿¯�Â�RîÏ$Ï T ���Ræ 
 Å í ¥·��5Ë

±� ;���«-�"¯¸¦�£3½e£Z¦Ç¹!���a Q�a���e¦²¦Ç¨3º6��½����aº6�a£¿�aº6�6�6£3¦²�²�±¢�¨3���a��£Z¨°���²�e�Q¥9����� ¢e�a��º6�±�yËÀ�³�»���a£eÂ ì ���¼¨Z�����O�e���¾Ë
�a�e���a 6£��Z£Z����ËÀ�G�����N�j¨Z�����a£Z¨°��£3�D¶O�e���a��£Z�a�!���a£��a 6�.¹!� «-���a���e��¢� ��¼¦²���6£Z��¯°Â

·¼�6�6�¾���²�e�O�e¦²¦¾��§5�²�6¨3�� 6£3�a£Z���T�a���e�6�³¥9£Z�¤���¤�²���G�������e���?¥9���>�a����£j£}�y�G£Z���²��£Z���»�e¦y�a£3�aº6¦¾���ZÂ Í  6�²�>�a 6£Z�5Ë
�a£°����¨0�e¦N���aº6�±��¥9��¨Zº6��£Z�>�e���� ±£¸¨Z�e 6£Z��£Z���>�a���e�6�³¥9£Z�â�� O���? O�e�â¶G£Z£Z���a£0��¦²�>�3£Z�ª£}�y�G£Z�a����£3���»�e¦�¦��$�a 6�a��º±¢� 
�� ±£��6�e�B£3� �������a£Z�����e¥¸¶B£3�J�Z�e�²¨��e¨Z�����6����£3�a�3Â Í  6£µ£}½;£3¨3�a�C�e���²�a���6¢Q�����a 6£��������6�a�¾���²�e�K�a�����6¨Z��Ë
 6£3�a£Z���ª���a�e�6��¥9£3�����a£��6�e�ª�aº±¶:¯�£Z¨°�C�e¥p�� 6£��6��£Z�a£3���C���aº6�±�eÂµ·�¦¾�� 6�eº6¢� �Á$�6���6�e�ª¶G£Z¦²��£3½e£��a O������ ±£
�a���e¦�¦�£3�6£Z��¢e�)�e�³�y����£3���³�È¨Z�e���²�yêOº6£Z�±¨Z£m�� 6£m ±£Z�a£m�±�a£Z��£Z����£3� ��£Z��º6¦��a���6���e�³����¨0�e¦�¦���§¼£3�a�G£Z¨3�©�e¦�¦��
������£Z���G£Z���5��º6��£Z�C��¶B�.½�£ ��C�C Ä�§â�6�a£3�a£3�N�a¦����µ���N�K�³��£Z�±���e�a£��»�e¡�£Z� ���.¹¸�e�a�±���������a£�¨Z�����6¦�£3��£
º6�6�±£Z�a�³�»�e�±�6�²�6¢��e¥?�±���O�e���²¨3�¼�²���� 6£�¨3���6�6£3�6�a£3�D�6 O���a£eÂ"º � ÄÝÒ²º � Ó

$�þ S?�7� ú7þ û ù �J%�ÁWÂX� þ9ú � ú7þ û ù
ì ���O�e¦²¦¾��§�£²�y¨Z���������������e¥Ç½��²¶6�a���������6�t�6º6£¬������ 6£¬�� 6£3�a���e¦"¶O���a µ�e¥X�±£Z�²¢e �¶G�����²�6¢�����¦²£3¨Zº6¦�£Z�t¨0�e�µ¦²£0���
��� ��¨3���6�a���6£Z�a�e¶6¦�£����6¨Z��£0�e��£D�²� �� ±£D���5��£�¨Z���6�³�»�e���a�ZÂ �Õ� ¾»¿ � ÑÜº»¿ �VÚ Ä»¿ �VÚ Ð»¿Ûº Ô Ó Á��µ�����a Nº6�®�6£3¨Z£Z�����e�³� �a�
�²��½e£Z���a�²¢��5��£��a 6£��±���a���e¦¾Ë������6£3�j�O�e�³���²¨3�²�O�5���²�±¢������a 6£���£0�e¨°���²�e�D�²�����a�±£Z���a�µ���6£Z�����¾¥^���� 6£������6£3�
�e¨3¨Z£Z¦�£Z�a�������6¢®�� 6£���£0�e¨°���²�e�m����£}�y¨Z�¾�»���a�²���ÇÂ Í  6£Z��£3¥9����£e§X�� 6£����t ¹¸�e���a£3¨0�e¦�¨Zº6¦²����£3�m�²�K�e�6���� 6£3�



) �<¡£¢£-0/¥¤��:¨_�N¡W��©�«�¡£-�©}*+, *S��-0�</\`�/£-0�Æ*+« !	?

−2.5Ã −1.5 −0.5Ä 0.5 1.5 2.5
s [Bohr]Å

−0.5

−0.4

−0.3

−0.2

−0.1

0.0

0.1

0.2

0.3

0.4

0.5

Symm. H transfer
Æ
Interdimer stretch
CO   rocking
Ç

2
CO   bending
Ç

2

ì ��¢�º6�a£ 
 Â"! È �����6�²�Cº±� £Z�6£3�a¢e���O���a D¥9���!�� 6£C¨3���6¨3£Z���a£Z�m ����6�a�e¢�£Z�m£²�±¨» 6�e�6¢�£����I«Vä � ����ä�¯�Â¿���
Ï£Â�È�« Í ´6¯��6�e�a���e¦¾Ë������6£ª�����6£C¶O���a�²��«9�a£3£ ì �²¢�º6��£ 
 Â7�®�����O�e¢�£ ��C ¯°Â�·�¦²¦>�e�� 6£3�¿�6�����µ�e¦ ËÀ���y�±£Z�
£}�y 6��¶6���!¨3�y£}Í�¨Z�²£3�����!¦²�.¹R£Z�¼�� O��� C Â CB� Â

¨Z�������6�²�O�5��£C�³�y�³��£3� º6�a���6¢®�� 6£ ã !®½e£Z¨°���������e¥t½��²¶±�����a�²���������� 6£����a�e�6�������������³�»���a£��e�¿¶O�e���²�ZÂ Í  6£
�Cº6¦¾�����6¦²£3���e¥$£Z�e¨» È½�£3¨3�a���µ�6£3£Z�6£3�õ���K�a£Z�e¨» ������B£3¨Z�²�e¦!�B���������e� �� ±£����tr¥9�a�e���� 6£ Í ´È�e��£
¨0��¦²¦²£3�����a£3�$�e¥T¨Z��£�Í�¨3�²£Z���a�ZÂ �VÔ Ð»¿ÛºÕº Ô ·��O�e¦¾�N�3�²�6¢��� 6£3�a£C��£3���e¥t¨Z��£�Í�¨Z��£Z�����$�e¦²���±¢��a 6£�¹! 6�e¦²£��j�p
���6£�¨0�e� �e�a��£Z������ O�5�C���e�²�6¦¾�D¥9��º±�ª½e£Z¨3�a���a��«-�ÆÂî£eÂ¾§>�±���a���e¦t�����6£3�»¯��e�a£��a£Z¦�£3½��e���ª¥9���ª�a 6£µ�±�a�e�a���
£}�y¨» O���6¢�£eÂ Í  6£ª¨Z��£�Í�¨3�²£Z���a���e¥?�� 6£3�a£������G���³�»�e���!�6�����µ��¦¾ËÀ�����6£Z�¼���a£��6£Z�±�²¨3�a£Z����� ì �²¢�º6��£ 
 Â"!6ÂjÁ
�� Nº6�¸�e¢���£Z£!¹!���� µ���6��£3½��²�eº6�R�³��º6�y�Ïº ÔÕÚ �� 6���R���¸¦�£0�e�³�j��¥9��º6�AËÀ�6����£3�6�a�����O�e¦����a£Z������£Z���R�²�p�6£Z¨3£Z�����e�³�
¥9���µ� ¨Z�����a£Z¨°���6£3�a¨Z���²�±�a�²���È�e¥��� 6£��y�y�6�e����¨Z�3Â Í  6£Z��£�¥9��º6�®�6����£3�6�a�����6�µ�e�a£D�a 6£��³�y�±¨» 6�a���±��º6�
 ����6�a��¢e£Z���a���e�±��¥9£Z�ª«Ý�¿ä!ËÀ�³����£3��¨» O¯°§"�²����£3�a�6����£3�³Ë�������£3�a¨» Ç§ � �Â����y¨»¡N���6¢��e�6� � ��Â¬¶G£Z�6�6���6¢������6£3�
«-¨°¥AÂ ì ��¢�º6�a£ 
 ÂA�$�����O�e¢e£ ��C ¯°Â Í  6£<�¿ä!ËÀ�³����£3��¨» ����y�6£¼¨3���������²¶6º±�a£Z�T���¿�a 6£¼�a£Z�e¨3�a�²����¥9���¤�a 6£j¹! 6��¦�£
�6���y¨3£Z�a�3§�¹! 6£Z��£0�e�¤�a 6£¼�e�� ±£Z�>�a 6�a£3£¼�����6£Z�?�6�¿�6�e�¤�O�e���a�²¨3�²�O���a£¸�6£Z�e�>�a 6£ Í ´�«^Ë C Â �(´NC Â � æ¸�� 6��¯°§��VÂÊ£�Â�§
�� ±£3�Q�e��£Þ¯�º6�����e���a�²�³�����6¢��6�a�����j�����a 6£ª�e¨3�aºO�e¦Ç ����6�a�e¢�£Z���������6��¥9£3�¬¶�����£Z�6º±¨Z�²�±¢��a 6£���� �6�²�³�»�e�±¨Z£eÂ
Í  6£¬�����a£!�e¥;�a���e�6�³¥9£Z�p�²�3§N�a 6£Z��£3¥9����£e§N���a�a���±¢�¦������±êOº6£3�6¨Z£3�µ¶���£}�y¨Z�¾�»���a�²�����e¥B�� 6£3�a£¬�����6£3�ZÂì�¬�e�²���²�6¢
�� ±£��¿ä!Ë�������£3�a¨» ®¥9�a���r�a 6£$¢�����º6�6�����»�5��£��a���� ±£��O�����j£²�y¨Z���a£Z���³�»���a£�¦²£Z�e�6�p���C���a 6���³��£3�6�²�6¢��e¥X�� ±£
����ËÀ�6�����»���6¨Z£¬¶�� C Â C ? 
d� ���6�®�e�µ�²�6¨3�a£0���a£¬�e¥X�� 6£!��º±�6�6£Z¦��²�6¢5ËÀ�a�±¦²���������6¢¿¶��µ�ª¥-�e¨3�a���R��¥ ��C'´G�(C�C ���
�6��£Z�6��¨3��£3�¿¥9�a��� �a�G£Z¨3�a���¼�e¥y¨0�e��¶B�(����¦²��¨T�e¨Z���¿¶6�²����¦�£Z¨Zº±¦²£Z�3ÂÛ� Ä Ú�ÁÀ��¨Z�������a�e���X�a�¬�j�6�a£°½y����º6�F���aº6�±�¿�¾�Ç���



) �<¡£¢£-0/¥¤��:¨_�N¡W��©�«�¡£-�©}*+, *S��-0�</\`�/£-0�Æ*+« ! �

−1.5 −1.3 −1.1 −0.9É −0.7É −0.5É −0.3É −0.1É
s [Bohr]

0

0.5

1

1.5

2

2.5

3

3.5

4

C
om

po
ne

nt
 c

ur
va

tu
re

 [1
/B

oh
r]

Monomer bending
Bending of H bonds
Free H bending
Monomer rocking
CO  bending2
Interdimer stretch
CO  rocking2
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monomer rocking

δ(OHO)

bending of H-bonds

δ (HCO)

free H bending

δ (COH)

monomer bending

δ (CO )
2

CO  bending
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ν (OO)

interdimer stretch

τ (OOOO)

CO  rocking
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ν (OH)

symm. H transfer
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