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Información Suplementaria 
  
 

1) Costos computacionales 
 

Gráfico de los recursos computacionales 
requeridos (en tiempo) para realizar cálculos 
Single-point a los niveles mencionados sobre la 
molécula de metano. 
 
 
 
 
 
 
A continuación se grafica la misma información pero para el pentano.  El gráfico de 
la izquierda tiene el eje z en escala logarítmica: 
 

 



2) Métodos compuestos 
 

 
 
 



 
 
 
 
 



 
 
Exactitud relativa en las determinaciones termoquímicas de varios 
métodos. MAD= Desviación media absoluta entre los valores 
calculados y los valores experimental (no importa el signo). 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

En la próxima página están graficados los valores de la tabla. 



 
 
 

3) Factores para escalar las frecuencias 
 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



4) Propiedades moleculares 
 

 
 



 
 
 
 
 
 



 


