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MnIIIL5→MnIVL6
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S2→S3
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MnIIIL5
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È��NLNMPOpoNYDY\[kSvMPR?]_ikMPY\R�]_R�SUM|Oµ��[fYZi^OVMPRqsUrn`\O=bUsvRU`(OV[f�©Y\u|`Zi¯�Ub�O=[¯O=MPRvOp[fO=uP]_i^MjW"`\OV[kMPRv`\OµaNRU¢H]_gUuWZY\RXo}]Z[kb�YH��²DuP]_i^`\[fsU~U~�O=RT]Zsvd�SUO=RB��O=Mji^OVR � Oliki^OVRXWZY\R%$}u|svih]_r(M|R��Îbv¢Vx}�6aNdk~?]Z[k]Z`\M|RUd^§Zsv[kO]_uPd¯m�Y\RvY_��Y�SUOV[cÃ�MPSUOVRqi^]_iH�«Lc](RqsU[¯O=MPR	YDSUO=[z¢Vx�O=MI®NM|dfikMPSUM|R���ºzO=d�i^O}]Zu|dN%M|`�]ZRUSUOVR	]Zsv��SUM|OWDM|O=[�m�]ZRv`�]ZR���¥¦O=R�i^[fO=Rnr(Mji&�'� �(�)�}%MP`�]ZRvSUO=R¹SUM|d � svi^M|O=[�i�x°OV[kSUOVR6��dfMPRUS¹SUM|O=dfONM|r��©Y\u|`\O=RUSvO=RWZO=[fR?]ZehgUuP§ZdkdfMP`Zi=�
* �N��M|R o}]Zu|¢=M|sUr¹�G�¡Y\R4b�O��URUSUOVi¼dkM|ehg M|R�O=M|RUO=r aNbUdfi^]ZRUS�W\Y\R eH]��

3.3
# WZY\R r(OVgU[kOV[kO=Rm�]ZRU`�]ZRD�¡�¡Y\RUOVR6�?LcM|O}`\O=R?]_sUO}ac[fizSvO=[�Ì9O=[fbUMPRUSvsURU`nMPdfi,+fOVSUYDehg�RUM|ehg�iNb�O � ]ZRvRqi=�
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�¡R�aNbUg?§ZRv`\MP` � O=MjiÁWZY\R�ñN��MPS?]_ikMPY\Rvdk¢=svdfih]_RUS�sURUS�FM|`�]ZRUSvO=RU¢=]ZgUu¹x°OVMPdkOVR�ehgUO=rnMPdfehgUO�Ì9OV[kbUM|R��SUsvRU`\O=R�OVMPRUOVd±b�OVdfi^M|r(rµi^O=R���u|O=rnO=R�i^dBi¡²D~UM|dkehgUO Ã°M|RUSUsURv`\dkuP§ZRU`\OVR�¢VxzMPdfehgUO=R SUO=r b�Oli^[k]Zehg��ikOVi^OVR aÎi^Y\r sURUS dkOVMPRUOVR+FM|`�]ZRUSvO=R,]Zs���Ä acuji^OV[kr(]_iki�sURUS Ã°[fY xzR¦� Æ�Ç\ô ! É Ã°[kY�xzR sURUSaNu|i^OV[kr(]_iki=�cÆ�ÇZô ! ÉzÃ°[fO=dkO�sURUS¹ñKJ o�O=OV¬�OZ�}Æ�ÇZÇvÆ\É¯ñKJ o�OVOV¬�O°sURUStÃ°[kOVdkOZ�}Æ�ÇZÇvÆ\É¯��OVO°OViÐ]ZuÒ�|��Æ�ÇZÇ\ô_ËÒ�LcM|O=dfO=[�¥¦sUd^]_r(rnO=RUgU]ZRU`�MPd�i��©�U[�SUM|O¯��MPrtsvuw]_ikMPY\RUOVR¶W\YZR¤ºAL\R�i^`\OVR?]ZbUdfY\[k~�i^MPYZRUd � ]ZR�i^OVR(WZY\R(`Z[kY\£\OV[Ã°OVSUO=s�i^sURU`v��S?]¹SUsU[fehgTñN��MPS?]_ikMPY\Rvdk¢=svdfih]_RUSUd^§_RUSUO=[fsURU`\OVR¸gUO=[�W\Y\[f`\O=[fsv�©O=RvOµÌ9O=[fdkehgUM|O=bUsvRU`\O=R¸SvO=[o}]ZR�i^OVRU~�Y\dkMji^MPYZR	WZY\R¸SUO=RNMPO�QSRUT�RUVWRYX¤�Dik[kO=s�i^gUOVY\[kM|O=[kOVehgURqsURU`\OVRÁgU]ZsU~vikd^§ZehgUu|MPehg��vb�OV[cSUOVRT��¬�O � iSUOV[¯Ã°MPRUSvsURU`\dfuw§ZRU`ZO=R?§ZRvSUO=[fsURU`¹[kOV~U[kYDSUsU¢VMPO=[�i�x°OV[kSUOVR.¨©WD`\uÒ�?o}]Z~6�����Z��ª��m�Mji¹SUO=RyÃ°M|RUSUsURU`Zdkuw§_RU`\O=RD�GÌ�]Zu|O=RU¢���ºzO=`\OVuPR ¨fÂ=Ã°Y\RUS±W_]Zu|O=RUeVO	dfsUrnd�Â_��Ã�Ì}�UªtMPd�iQSUM|O=dkOV[(¥¦s��dk]Zr(rnO=Rvg?]ZRU`tM|R¿O=M|Rv�¾]ZehgUOV[ÎÀBOVMPdkO�~U]Z[^]ZrnOVik[kM|dkMPOV[fi�x°Y\[fSUO=R�sURvS�¢lxÎ]Z[z]_uPd��?sUR � ikMPY\R¿SUOV[z%MP`�]ZRD�SUOVRU¢H]_gUu��USvO=dz�©Y\[kr(]ZuPOVR	ñN�vM|S?]_ikMPY\RU¢VsUdfi^]ZRUSUOVd�sURUS	O=M|RUO=dzO=rn~UM|[kMPdfehg�b�OVdfi^M|r(rµi^O=R��I]Z[^]_r(Oli^O=[fd��

vi =
N∑

j=1

exp
[
(R̃ij − Rij)/0.37

] ¨ * �jÆ ª
®¯MPO=[fb�OVM«MPdfi

vi

SUOV[�ñN��MPS?]_ikMPY\Rvdk¢=svdfih]_RUS"SUOVd°b�OVi^[fOV¬�O=RUSvO=R	��uPO=rnO=R�ikO=d°svRUS
Rij

SUO=[�acbUd�ih]ZRUS¤SUO=d%MP`\]ZRUSUOVR[+zWZY\r svRqikO=[fdksUehg�i^OVRÁaÎikY\r M��«LcM|OQ��svr(rnOpxzM|[kS��Ub�OV[�]Zu|uPOp 4%M|`�]ZRUSUOVR�b�O=[fO=ehgURUOliH�
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#
m	RF¨¾�f��ª¡��ñ Æ\� * Ç'lm�R%¨¾�k�f��ª¡��ñ Æ\� * È'lm�RF¨©�GÌ}ªG��ñ Æ\� * ! �

mon^p
q'rsrtq uwvyx
z|{~}
�S�H�������P���(���,���
�'}P�P�H�S�����P�H���'�����������P���W�����1�������(�������P���"� �^���(�  ¡�,�(�¢�(�£}P�
�¤8¥¡¦ �¢�¨§��C©«ª¬C¬'ª¨®W¯

R̃ij
MPd�iÐOVMPRQ]_RUg?]ZRUS¶O=MPRvO=[IÌcMPOVuP¢H]_gUuqdfi^[fs � i^sU[fO=u|uvsURUSQOVuPO � ik[kY\RvMPdkehg¶ehg?]Z[^] � ikO=[fMPdkM|O=[�i^O=[��D²DdfikO=rnOz]Zb��`\O=u|O=M|ikOVikO=[z�Ð]_[^]ZrnOVikO=[=�ULcMPOp�Ð]_[^]ZrnOVikO=[

R̃ij

�©�U[zSUM|O�gUMPOV[�MPR�i^OV[kOVdkdkM|O=[fO=RUSUOVR¸ñN��MPS?]ói^MPYZRUdk¢VsUdfi^§ZRUSUOW\Y\R�m�]ZRU`�]_R	dfMPRUS	MPR¿ÏI]Zb6� * �|Æp]Zsv�©`ZO=uPM|dfikOViµ¨¾¢VM|ikMPO=[�i�R?]ZehgÁÄ Ã°[kOVdkOpsURUS�ñ°J o�O=Ol¬¦O_�BÆ�Ç\Ç�Æ=ËÑª��aNsUd±$}uÒ� * �|Æ � L\RURUOVR+SvsU[kehg acs�´�L\dkOVR RU]Zehg
Rij

SUM|O�r(MjikikuPO=[fO=R Ã°MPRUSvsURU`\dfuw§ZRU`ZO=R �©�U[�v]ZsUOV[kdfikYZ¬«� � YZY\[kSUM|RUMPOV[fikO{m�]ZRv`�]ZR � Y\r(~vuPOl��O¼MPR�SUOVR ñN�vM|S?]_ikMPY\RUdf¢=sUd�ih§ZRvSUO=R
MnII � MnIII sURvS

MnIV M|RµaNbUg?§ZRU`ZMP` � O=M|i;W\YZRtSUO=[;W\Y\[fuPM|O=`\OVRUSUO=RµacRU¢=]ZgUuqW\Y\RtFM|`�]ZRUSvO=R¶b�O=[fO=ehgURvOVi�x�O=[fSUO=R6�óÀ §Zg��[kO=RvS
MnII �6sURvS MnIV �G�¡Y\RUOVR¶MPR¶]ZuPu|O=Rp[kOVuPOVW_]ZR�ikO=RQo¯Y\r(~vuPOl��OVR¶dkOVehgUdf�¾]_ehg � Y�YZ[kSUM|RUMPOV[fiFW\Y\[fuPM|O=`\OVR6�� ]_RUR
MnIII dkY�x�Y\gUu6�©�URv¬¦]Zehg���]_uPd�]Zsvehg	dfO=ehgUd��¾]Zehg � Y�YZ[kSUM|RUMPOV[fiÎdfO=M|RX¨¾dkM|O=gUO�¢_� ÃN�%Ä �DMPO=`Zb?]ZgUR¿sURvSÃ°uPY\r¶b�OV[k`U�yÆ�Ç\Ç\Ç�É±��M|O=`\b?]_gUR6�²�)l'l'l_Ëwªl��LcMPOp�©�U[�SUM|O=dfO¹¥¦sUdfi^§ZRUSUOt]ZRUg?]ZRvS�W\Y\RTÃ�Ì���W\Y\[fgUO=[f`\Ol�d^]Z`ZikO=R�m�]ZRU`\]ZR���%M|`�]ZRUS��¡LcMPd�ih]ZRv¢=O=R�dfMPRUS�MPR�ÏI]Zb6� * �Z�Q]Zsv�©`\OVuPM|dfi^OliH��Ð�v[NSUOVR�b�O=[kOVM|ikdNM|R�o}]Z~6��Èv�Z�nOV[fx°§ZgUR�i^OVRXm�]ZRU`�]_R���®¯Ol�v]\]³�qsUY_�¡oNY\rn~Uu|Ol���«SUO=[N`\OVxzM|dkdkOV[kr(]ó�£\O=R¹O=M|R

MnII ��m	sUdfikO=[ � Y\rn~UuPO��QMPd�iH�ódfikMPrnr¶iÐSU]Zd���[k`\OVbURUM|d�MPRtSUOV[�O=[fdfikO=R(¥¦O=M|uPO9W\Y\R¹ÏI]Zb6� * �s�NdfO=gU[`\svi;r(MjiFSUO=R¶����a����q����[k`ZO=bURUM|dkdfO=R¶�vb�OV[kO=M|R6�Hx°]ZdI¢Vs¶OV[fx°]Z[fikO=Rµx°]Z[V�óaNb�OV[Ð]_sUehgp�©�v[;SvMPO9gwL\gUOV[fW_]ó�uPO=R�ikO=R�¥¦OVRqik[kOVR�]ZsUdÎo}]Z~¦��ÈpMPd�iÎSUM|Oc½¯b�OV[kO=M|RUdfikMPrnrtsURU`pdkOVgU[°`ZsviH�qW\Y\[k]ZsUdf`\O=dfOVi^¢li�SUM|Oco¯Y\r(~vuPOl��OuPMPOV`\O=R�O=R�i¡x°OVSUO=[}rnY\RUY�W_]ZuPOVR�iNWZY\[�YDSUO=[�SvMPOtF]ZSvsURU`\OVR¸MPr+oNY\rn~Uu|Ol�	dkM|RUS¸uPY � ]_uPMPdfMPOV[fiµ¨¾Ï9²D~T��ªl�LcMPOTacsvdkd^]_`\O � [^]ó�Ñi�SUOV[�m�OVi^]ZuPu���%MP`�]_RUS���LNMPdfi^]ZRU¢VO=R5b�O=¢V�U`\uPM|ehg SUO=d�ñN�vM|S?]_ikMPY\RUdf¢=sUd�ih]ZRvSUO=d¿W\YZR½Nb�O=[k`\]ZRU`\dfr(Olih]Zu|uP¢=OVR�i^[kOVR�MPdfiÎYZ¬¦OVRqb?]Z[zgUYDehg	`ZO=RqsU`U�?sUr SUO=R�ñN��MPS?]_ikMPY\Rvdk¢=svdfih]_RUS¿W\Y\R	] � i^MjW\OVR¥¦O=R�i^[fO=RyMPR.m�Olih]Zu|uPY_�¡��[kYZikO=MPRvO=RB¢Vs.b�OVdfi^M|r(rnO=R¦�Ð��MPRvO¿MPR@SUM|O=dfO=r ¥¦svd^]Zrnr(OVRUg?]ZRv`�b�OVdkY\RvSUO=[fdMPR�i^OV[kO=dfd^]ZR�ikO�aN[kb�O=M|itMPdfi¹SvMPO¤WZY\R�Ä Ï�gUY\[f~6� Æ�Ç\ÇP�óËÒ�ÐM|R±SUO=[¹SUOV[nñN�vM|S?]_ikMPY\RUdf¢=sUd�ih]ZRvSySvO=dn�����k���m�]ZRU`�]_R � Y\rn~Uu|Ol��O=d�MPr
S1
��¥¦sUdfi^]ZRUS ]ZRUg?]_RUS{W\Y\R�����a����q��L�]ói^O=R ¢Vs

MnIII
2 MnIV

2

b�O=dfikMPrnr¶ixzsU[kSUO_�FLcMPOVdkOVdµ��[f`\O=bURvMPd�M|dfi � Y\RUdkM|dfikO=R�ipr(Mji�SUOVRÁ��[f`\O=bURvMPdkdfO=RTSUOV[�acR?]Zuj²DdkOQSUOV[}op]_RqikO=RU~�Y\dfMj�i^MPYZRUO=R6�UxzM|O�dkM|O�MPR	o}]Z~6���v�Z�tW\Y\[f`\O=d�i^O=u|u|i�xzsU[fSUO=R¦��¡R O=R�i^`ZO=`\OVRU`\O=dfOVik¢Vi^OV[�aN[k`\sUrnO=R�i^]_i^M|Y\RUdk[fMPehg�i^svRU` � L\RURvO=R�SvMPOT]ZsUd�SUOVR�Ã�MPRUSUsvRU`\dkuP§ZRU`\OVR��Ì�]ZuPOVRU¢l�¡º¯OV`\O=u|R�]ZbU`\OVuPOVM|i^Oli^OVR�r(MjikikuPO=[fO=R4LcMPd�ih]ZRU¢VO=R ]Zu|d±ºN]_RUSUb�O=SUM|RU`\sURU`��©�U[@SUM|O{m�]ZRv`�]ZR��FM|`�]ZRUSD��LcM|dfih]_RU¢=OVR¿SUO=[�OVMPRU¢VO=uPRvO=R	m�]ZRv`�]ZR��G�¡Y\RUO=R¿M|R¿g�²�~�YZikgUOVikMPdkehgvO=R�m�]ZRU`�]_R � Y\rn~Uu|Ol��O=R�SUM|Ol�RUO=R6�NL�]ZrnM|i�OV[¨LZ¬�RUOli�dfMPehg�SvMPOÁm�L\`\u|MPehg � O=MjiH�zo}]ZR�i^OVRqWZO=[fdkehgUM|O=bUsURv`\O=R3sURvS�·cRUSvO=[ksvRU`\O=R�SUO=[op]_RqikO=Rv�©YZ[kr�]ZR¹SUM|O=dfO=Rngq²D~�YZi^gvOVi^M|dkehgUOVR¿�Dik[ks � iksU[kOVR(¢Vs(sUR�ikO=[kdfsUehgUOVR"sURUS¹rnM|i�SUOVRnL�]_i^OVRnWZY\r���D�k����m�]ZRU`�]ZR � Y\rn~UuPO���MPR�dfO=MPRvO=R�W\O=[fdkehgUM|O=SUOVRUO=R
S
��¥¦sUd�ih§ZRvSUO=R	¢=s�W\OV[k`\u|O=MPehgvO=R6�
Rij ´ #

Mn(II) − L6
���|ÆHÇ *

Mn(III) − L5

Æ\� Ç)��Ç
Mn(III) − L6

���Zl�Æ�È
Mn(IV ) − L6
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LcM|OµaNsv�©`�]Zb�Opb�OVdfi^OVg�i}]ZuPdfY(SU]Z[kM|R6�U�©�U[cSvMPO���ac c���q���DMPrtsUuP]_i^M|Y\RUOVR	OVMPR�gq²D~�YZi^gvOVi^M|dkehgUOVdpm�YDSUO=u|u¢VsBO=R�i¡xzM|e � O=u|R6�;S?]Zdµ]Zsv�Îr½L\`\u|MPehgUd�i�WDMPOVu9Ì9YZ[fxzMPdfdkOVRB�Ub�O=[pSUO=RB�����k����m�]ZRU`�]_R � Y\rn~Uu|Ol�Tb�O=[fsUg�iH�]Zb�O=[�RUMPehg�i°sURURwLZikMP`µdk~�O=¢=M��?dkehg¿M|dfi=��aNR"SUMPOVdkOV[��DikO=uPu|ONM|dfi°O=d°RvYZi¡x°OVRUSUM|`U�Uo¯Y\r(~v[kY\rnMPdfdkOzO=M|RU¢=sU`ZOl�gUOVR6�qS?]µSvMPO�W\Y\[fg?]ZRUSvO=RUOVR"�¡Rv�©Y\[fr¤]_ikMPY\RvO=R¹�Ub�O=[�SUO=R"m�]ZRU`�]_R � Y\rn~Uu|Ol�ndkOVgU[9W�M|O=u���~UM|O=u|[^]ZsUr �©�U[SUM|OQm�YDSUOVuPuPM|O=[fsURU`¤uP]ZdkdfO=R6�%��Y"MPd�i�SUM|Ot�IYZdkM|ikMPY\R�SUO=d}o}]Zu|¢=MPsvr¹�G�¡Y\RUd=�«SUOVdkdfO=RTÌ9Y\[kg?]_RUSUO=RvdkO=M|R��©�U[SUM|Oc�?sUR � ikMPY\R¤SUO=d������f�9O=dkdfO=R�i^M|O=u|u�M|dfiH�DRqsU[ÎS?]_gUMPRU`ZO=gUOVRUS"b�O=dfikMPrnr¶iH�qS?]_dkdÎOVdÐ�v�Ñ� # WZY\R¿r(OVgU[kO��[fO=RXm�]ZRv`�]ZR��G�¡Y\RUO=R¸OVR�ik�©O=[fR�i}MPdfi=�¦Lc]"O=d�dfY\r(MjicSvO=[�SU[fM|ikikO=R¸o¯Y�YZ[kSUM|R?]_i^M|Y\RUdfdk~Ug?§_[kOp¢=sU`\OVY\[kSvRUOVix�O=[fSUO=R � ]ZRvR6�_M|dfi;dkOVMPR¶�9M|Rv´?sUdfd�]Zs��?SUMPO�o}]ZR�i^OVRUdfik[ks � iksU[�`\OV[kMPRv`U�HxÎ]_d�]ZsUehgµMPRpÏIOVdfikdkMPr¶sUuw]_ikMPY\RvO=R]Zsvdk`\M|O=bUM|`�sUR�i^OV[kdfsUehg�inxzsv[kSUO_���Ð�U[¶SUMPOn�©Y\uP`\OVRUSUOVR±o}]Z~UM|ikO=u9xzMP[fS@S?]ZgUOV[¶W\YZR±O=MPRvO=r

[Mn
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(µ2
�

O)2
�
Mn]2

�¡oNY\rn~UuPO���]Zsvdk`\OV`�]ZRU`\OVR6�Ux°§ZgU[kOVRUS�SU]ZdNÊÎ]ó�¡�¡Y\R¿WZO=[kRU]ZehgUuw§_dkdkM|`ZizxzMP[fS6� NOVb�OVRBSUOVRÁb�O=df~U[kYDehgUOVRUO=R±Ã�MPRUSUsvRU`\dkuP§ZRU`\OVR��GÌ�]_uPO=Rv¢l��ºzO=`ZO=uPR¸dfMPRUS¸WZY\[¶]_uPuPOVr SvMPO¹����ac���q�L�]ói^O=R ]Zu|dTºN]_gUr(OVR��©�U[¸SUM|Oym�Y�SvO=uPu|bUMPu|SUsURU`yW\Y\R�Ã°OVSUO=sviksURU`U���¡r acuPu|`\O=rnO=M|RUO=R � ]_RUR ]ZsUd����ac���q��m�O=dfdksURU`ZO=R"SUM|Oz[^]ZSUMP]ZuPOzºz�Ue � dfik[kOVsUO=[�W\O=[�i^OVMPuPsvRU`�¨Òº¯L���ª�b�O=¢V�U`\uPM|ehg(OVMPRUOVd°]_bUdkY\[fbUMPOV[kOVR��SUOVRÁaÎikY\rndpYDSUOV[��¡Y\RUd}SUsU[fehg@o�sU[fWZO=R?]_RU~?]ZdfdksURU`�b�OVdfi^M|r(rµi�x°OV[kSUOVRF¨¾dfMPOVgUO"]ZsvehgBo}]Z~6� ! �Z�v�Ò�qª���¡r3W\YZ[kuPM|O=`\OVRUSUOVRt�«]ZuPu�SvO=d�m�]ZRU`�]ZR � Y\rn~UuPO���O=dÐSvO=d������f�%MPdfiISUM|O=d;SUMPO��Ub�O=[ÐSvMPO9W�M|O=[FW\Y\[fg?]ZRUSvO=RUOVRm�]_RU`�]ZRUM|Y\RUOVRn`ZO=rnM|ikikO=uji^O�º¯L��°�Zx�O=u|ehgUO¯b�OVdfi^M|r(rµi�xzMP[kS¦��L�]p]Zsv�©`\[fsURUSnSUO=[�Ã°OVdkehgU[k§ZR � sURU`tSvO=[�©[fO=MPOVRÁ¥6]ZgUu�]ZRX�I]Z[^]ZrnOVikO=[fRXM|r�����ac���q�¡�ÐM|i¹Ä �DikO=[kR¦��Æ�Ç\Ç³�_Ë�RqsU[}[kOVuw]_ikM|W�O=M|Rv�¾]ZehgUOn�ÐMjih]ZRUdk§_i^¢VO¢VsU[�Ã°O=dfehgU[kOVMPbUsURv`tSUO=[�ºz�Ue � dfi^[fO=sUOV[fWZO=[fikO=M|uPsURU`t�9[f`\O=bvRUMPdfdkOzW\Y\R(gUY\gUOV[Î��M|`\RUM�� � ]ZRU¢�uPM|OV�©OV[kR�¨©WD`\uÒ�o}]Z~6� ! �Z���Z�¸sURUSN�U�Z���Ò�qªl��b�O=d�i^OVgqi(SUM|O�m«L\`\uPM|ehg � OVM|i=�ÐS?]Zdfd(OVd¹b�OVM�dkO=gv[(sURvdf²Dr(rnOVik[kM|dkehgUOVRyÌ9OV[��ikO=MPu|sURU`\d��©sUR � i^M|Y\RUOVR±¢=syO=MPRvO=[[�NR�ikO=[kdfehg?§_ik¢=sURU`ÁW\Y\Rydkehg�x�O=[k~vsUR � i^d��©O=[kRvO=R acR�i^OVMPu|O=R.SUO=[¹º¯L��� Y\r(rµiH�%L�]_dkd}SUMPOVd�xÎ]Zgv[kdkehgvO=MPRvuPMPehgXb�O=M�O=M|Rv�¾]ZehgUOVRB�IM|i^d}]_RÁ�����f��������ac���q�¡L�]_i^OVRBSUOV[p��]_uPuÐM|dfi=�WZO=[kSvO=svikuPMPehg�i�SUM|O�R?]Zehg��©Y\uP`\OVRUSUOTÃ°Oli^[k]Zehg�i^sURU` ��LcMPOTo¯Y�YZ[kSUM|R?]_i^OVR5SUOV[�L��ÐÏ°�¡YZ~vi^M|r(M|O=[fikO=R5g�²��~�YZi^gvOVi^M|dkehgUOVR
S1
���Dik[ks � iksU[µM|R�Ä ��M|O=`\b?]_gUR6�Ó�³l³l'l_Ë�OV[k`\OVb�OVRBO=M|RUOnr(Mjiki^u|O=[fOQLcMPd�ih]ZRv¢(SUOV[µOV[kd�i^O=Ro¯Y�Y\[fSUMPRU]_i^M|Y\RUdkdfehg?]Zu|O�W\YZR

R
(DFT)
mean = 1.984

# ��L�]Zd9O=R�ikdk~U[fO=ehgUOVRUSUO}m�YDSUOVuPuUM|dfi9MPR¹aNbUb6� * �jÆzS?]Z[��`\OVdfikO=uPujiH�;LcM|O¤LcM|dfi^]ZRU¢=OVR@W_]Z[kM|MPO=[fO=RX¢VxzM|dkehgUOVR
1.8

# SUO=[
µ
�¡YH��Y_�¡Ã°[k�Ue � O=R±sURvS@�¾]Zdfi

2.4
# O=M|RUO=dSUsv[kehg±Ï;[^]ZRUd�����¬�O � i^O¿W\OV[kuP§ZRU`\OV[fi^OVR

MnIV �¡%MP`�]ZRvSUO=R6�IL�]Z¢lxzMPdfehgUO=R.b�O��?RUSvOVi¹dkM|ehg±SUO=[¹®N]ZsU~vi��ikO=MPu«SUOV[�%MP`�]_RUSUO=R¤r(Mji°LNMPdfi^]ZRU¢VO=R¿¢VxzM|dkehgUOVR
1.9

# sURUS
2.1

# �ULcM|O�LcM|dfih]_RU¢VWZO=[fikO=M|uPsURU`¶g?]_i�]_uPdkYrnMPRUSvO=dfikO=RUd�Sv[kO=MvacR�i^OVMPuPO)�ZSUM|OÎdkOVgU[ � sU[k¢VO=R6�qSUM|OÎrnM|ikikuPOV[kO=RµdkY�xzMPO�SvMPO�Ol�Dik[kO=r�uw]ZRv`\O=R¹LcM|dfi^]ZRU¢=OVR6��¡R�SvO=R¸����ac���q�¡�ÐM|ikdNM|dfiNO=MPRvOµaNsv�©dk~?]_u|i^svRU`"SUOV[cO=[fdfikO=R¸o¯Y�Y\[fSUMPRU]_i^M|Y\RUdkdf~Ug?§Z[fOµM|R�SU[fO=MÐ��ehg?]Zu|O=RRUM|ehg�iNr½L\`\u|MPehg6�Dr(]ó��MPr(]Zu¦¢lx°OVM;uP]ZdkdfO=R	dkM|ehg�rnM|i�SUOV[zacRU¢=]ZgUuFSUO=[��©[fO=MPOVR	�Ð]Z[k]Zr(Oli^OV[¯M|r �ÐMji�W\OV[��OVMPRqb?]Z[fO=R6����Y\u|ehgUO¶¥�x°OVMPdkehgU]ZuPOVR?]ZRUdk§_i^¢VO"Ä ®c]ZsUr(]ZRUR	OVic]ZuÒ�|�E�³l'l ! Ë%�©�vgU[kOVR�¢=s�O=M|RUO=[¯`\O=rnM|ifi^OVu|i^OVRLcM|dfi^]ZRU¢�SUO=[;O=[fdfi^OVRQoNYDY\[fSUMPR?]ói^MPYZRUdkdf~Ug?§Z[fO9WZY\R
R

(exafs)
mean = 1.885

# sURUS¶OVMPRUOV[ÐLNMPdfi^]ZRU¢lW\O=[�i^OVMPuPsvRU`rnM|iNÃ°OVM|i^[k§Z`\OVR�b�OVM
1.81

# dkY�xzM|O
1.98

# ���¡R�SUOV[��?Y\sU[kM|O=[��¡Ï;[^]ZRUd��©Y\[krnMPOV[fikO=R	SUO=d
S1

���D~�O � ik[ksUrnd¨©acbUb6�?�v� È�a¶�%dfehgqx°]Z[f¢=O"o�sU[�W\OHª}OV[ � OVRUR�itr(]ZRX]ZuPu|O=[fSUMPRU`Zd}�Di^[fs � i^sU[fO=RB]ZRÁSvO=[µ�Ðuw]ZR � OQSUOVdµOV[��d�i^O=R��?Y\sU[kM|O=[����IO=] � d=�?SUM|O}SUsU[kehg�SUO=R��ÐM|iÎRDsv[Nr(§Z£\M|`txzMPO=SvO=[k`ZO=`\OVb�OVR�dkM|RUS6�«Lcsv[kehg�aNsUdfx�O=[�i^sURv`SUOV[ÎLcM|ehgU[kYZMPdkr¶sUd��¡L�]_i^OVRT¨ÒFL¯�¡����a������vo}]Z~¦��Æ\�Ñ�v�Z�\ª � ]_RUR"r(]ZR¤SUM|O�¥6]Zgvu�SUOV[°¢VsUuw§ZdfdkM|`\O=Rn�©[kO=M|O=R�I]Z[^]ZrnOVikO=[�O=[kg L\gUO=R¦�US?]¶�©�U[ÎSvMPO��ÐMji^d�RDsvR"W�M|O=[�Lc]_i^OVRUd^§_ik¢=O�`\OVRqsvi^¢li�x°OV[kSUOVR6����YQuw§_dkdfi°dkM|ehg	SvO=[��MPR�´?sUdkdI[kOVuw]_ikM|W�x�O=Mji�O=R�if�©O=[kR�ikO=[�ºz�Ue � dfik[kOVsUO=[9]Zbvdkehg?§_ik¢=OVR6�'�¯RqikO=[�i^O=M|u|iIr¤]_Rt]Zu|dkY¯SUO=RQºÎ��Ã�O=[kOVMPehg¢lxzMPdkehgvO=R
1.8

# sURvS
2.3

# MPR��¡R�i^O=[�W_]ZuPu|OµW\YZR
0.1

# sURUSE���vM|O=[�i�SUM|OtLcOVbq²ZOl��À@]Zu|uPOV[����I]Z[^]_r(Oli^O=[]Zs���OVMPRUOVR��©O=d�i^`\OVuPO=`_i^O=R�ÀÁO=[�iH�6dfYh�?RUSUOli}r¤]_R¸S?]Zd�M|R¸ÏÐ]Zb¦� * �Ñ�¿]ZRU`\OV`\O=b�O=RvO¹�9[f`\O=bvRUMPdc�©�v[�SUO=R
S1

��¥¦sUd�ih]ZRUS¦�Ð��d¶M|dfiÔ+fO=SvY�ehgB�©OVdfik¢=sUd�i^O=u|uPOVR6�ISU]ZdkdtSvMPOnacRU¢=]ZgUu�SUO=[}�©[kOVMPO=RB�Ð]Z[k]ZrnOVi^OV[t]Zsvehg@gUMPOV[RUYDehgT¢=s¸d�ih]Z[ � O=RÁoNYZ[k[kOVuw]_ikMPY\RvO=R��©�Ugv[fi�sURvSXdfMP`\RvMy� � ]ZR�i^O¶acsUdfd^]Z`\OVRÁ¢VsU[�À MPR � O=ujW\OV[fi^OVMPu|sURU`"M|R��RUOV[kg?]_uPbXSUO=[}O=[fdfikO=R.��ehgU]ZuPO � ]ZsUr�r½L\`\u|MPehg¸dkM|RUS6�FLcM|O(�Di^[fs � i^sU[pSUO=[µº¯L�� WZO=[k§ZRUSUOV[fitdfMPehgT�©�U[SUM|OtW\OV[kdkehgvMPO=SvO=RUOVR.�ÐM|i���m�M|RUMPr(]Õ+fOVSUY�ehgXRqsU[psUR�x°OVdkO=R�ikuPMPehg5¨¾¢VsBSUOVRBLcOlih]ZM|uPd�SUOV[p;Lz������ac���q�aNR?]Zu|²DdfOpWD`\uÒ�FÄ LcMjikikr(OV[=�@Æ�ÇZÇ\Ç_Ëwªl�«LcM|OµrnM|ifi^uPOV[kO�LNMPdfi^]ZRU¢pb�Oli^[k§Z`ZiNRDsvR
R

(LD−EXAFS)
mean = 1.979

# �M|dfi¯]Zu|dkYt�¾]Zd�iNM|SUO=R�ikMPdkehg	rnM|iÎSvO=r ��[k`\OVbURUM|dN]_sUd�SUO=[¯L��IÏ°��ñ�~vi^M|r(M|O=[fsURU`U�
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0.01
# ¢=s � �U[k¢VO=[kOVR.LcMPd�ih]ZRv¢=O=R¦�ÐLcOV[µÌ9OV[kuw]_sv�ÎSUOV[¶º¯L�� gUMPRU`ZO=`\OVRÁxzMP[fSBM|R`\OVxzM|dkdkOVrÏ�Nr¹�¾]ZRU`¸`ZOH§ZRUSvO=[fi=�ÐxzMPO¿M|R±acbUb¦� * � ! ¢=syO=[ � O=RURvO=R�M|dfi=�IÌ9Y\[Q]_uPuPOVr SvO=[QacR�ikO=MPu°SUO=[FM|`�]ZRUSvO=R�¢lxzMPdkehgvO=R%���Ñl(sURUSô�D�|Æ # xzMP[fS�¢=sU`ZsURUdfikO=R¸dfY x�Y\gUuÐuw§ZRU`ZO=[kOV[c]_uPd�]_sUehg � �U[k¢VO=[fO=[}Ã°OVMj�i^[^§_`\Oµ[fO=SUsv¢=MPOV[fi=�¦LcM|O=dfO=dNÌ9OV[kg?]_u|i^OVR�OV[ � uw§Z[�icdfMPehg�]ZsUdcSvO=r,Ì9O=[fuw]Zsv�ÐSUO=[NdkM|rtsUuPM|O=[�i^O=R	o}]ZR�i^OµSUO=d���ca�������]ZRU`ZO=~?]ZdfdfikO=RTm�YDSUOVuPuPdp¨©acbUb¦� * �Ñ�v�?SUMPe � Opbvuw]ZsUOp%MPRvMPOZ�

Simini

ªÁ�UÀ §ZgU[fO=RUS	SUM|OpaNbUdkYZ[k~��i^MPYZR@sUr»È ! È\È�OGÌ,SvsU[kehg.SUM|O���MPr¶sUuw]_ikMPY\RX�Ub�O=[fdkehg?§_ik¢ViQxzM|[kS6�IuPMPOV`ZiµdkMPO¤MPR±SUOVR.]ZRU`\[fO=RU¢VO=RUSUOVRÃ°O=[fO=MPehgvO=R	sUr È ! È'l¶OGÌ sURvS�È ! * �tOGÌ svRqikO=[�SUOVR�`\O=rnO=dfdkO=RvO=R¿ÀBOV[fikO=R6�?LNMPO=d�u|MPOV`Zi°svRqikO=[z]ZRvSUOl�[kO=r ]ZR�SUOVR¸[kOVuw]_ikM|W	uw]ZRv`\O=R�ÏI[k]ZRUd��¡%MP`�]ZRvSUO=R¸SUOV[
MnIV ��SUM|O¶SUsv[kehgTSUO=R��ca� N�������ÐMjicW\YZRô���ZlbU¢Vx}��Æ\� ÇP� # ]Zs��ÐÆ\� ô ! bU¢Vx}�«Æ\� ô\È # ¨¾acbvb6� * � È}aÕ��bU¢lx}�Da6�µ¢Vs"ÃÐ��bU¢lx}��Ã~�qª�[kO=SvsU¢=M|O=[fi9x�O=[fSUO=R6�acuPd�ÂVacsvdk`\u|O=MPehg%Â¯x°OV[kSUOVR�SUMPOc]ó��Mw]Zu|O=R"%M|`�]ZRUSUOVR"SUOV[

MnIV WZO=[fuw§ZRU`ZO=[fi=�vaNR¿SUO=R MnIII ��¥¦O=R�ik[kO=R� Y\rnr¶ipO=dp¢=sXO=M|RUO=[}Ì9O=[ � �v[k¢=svRU`�SUOV[tÍ\]_gUR��¡Ï;O=u|uPOV[��¡a�ehgvdkO=RXSUOV[¶]ó��MP]ZuPOVRÁ%M|`�]ZRUSUOVR6�%®¯MPO=[fSUsU[fehg
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xzM|[kS¤SvMPO¯acb�x°OVMPehgqsURU`QM|r�sUR�i^OV[kO=R¿Ï;O=M|u«SUO=[°op]_RqikO � Y\[k[fMP`\M|O=[fi=��S?]¶O���ik[kOVr uP]ZRU`\ONLcM|dfih]_RU¢=OVR¤�©�U[SUM|ONaNbUdkYZ[k~vikMPY\R(MPR¤SvMPO=dfO=r Ã°OV[kO=M|ehg¤W\OV[^]ZR�i¡x�Y\[fikuPM|ehg¿dkMPRvS¸¨¾dfMPOVgUOcsUR�ikO=R¿bU¢lx}�DWD`\uÒ�DaNbUb6���v�Ò�tsURUS�v�Ñ��ª��Zacr �©�URv¬¦]Zehg � YDY\[kSUM|RUMPOV[fikO=R

MnIII xzMP[fSQSUO=[�%MP`\]ZRUStM|RnSvO=[��©[kOVMPOVR(�;Y\dkMji^M|Y\R¶W\YZR 2.5
# ]Zs����� Ç # W\OV[kdfehgUY\b�O=R6�;��d�MPd�ip]ZRU¢=svr(OV[ � OVR6�%S?]Zdfd�SUsU[fehgB��[fx�O=Mji^OV[ksURU`�SUOVdµm�Y�SvO=uPu|d=��O=MPRvOtb�OVdkdfO=[kO½¯b�OV[kO=M|RUdfikMPrnrtsURU`pSUOV[°��ac c���q���IM|if�¡ºNLc�ÁrnM|i�SUO=[Î���ca�������º¯L��B¢=s¿OV[k[fO=MPehgvO=R¿MPd�iH��]ZuPu|O=[fSUMPRU`ZdsUr SUO=R���[kO=M|dzO=MPRvO=[�RUYDehg�g L\gUO=[fO=R	acRU¢=]ZgUuFsURUdf~�OV¢=M��?dkehgUOV[c�I]Z[^]_r(Oli^O=[V�L�]Z[f�Ub�O=[kgvMPR?]Zsvd¯xzsU[fSUO¶M|r O=[fdfikO=RT��ehgv[kM|ificSvMPO}acsUdfuPOVR � sURU`"SUOV[cbU[f�Ue � OVRUSUOVR

µ
�¡YH��Y_����]ZsUO=[��d�i^YZ¬¦]_i^YZr(OQ]_sUd}SUO=[

µ
�GY���Y_�¡��b�OVRUO¹MPRTO=M|RUO=r Ã°O=[fO=MPehgXW\Y\R ±5◦

W_]Z[fMPM|O=[fi=�6LcM|OQacsUdfuPOVR � sURU`�SvO=[
µ
�GYH�vYó���v]ZsvO=[kd�i^YZ¬¦]_ikY\r(O¯MPr ��[k`ZO=bURUM|dÎSUM|O=dkOVd��ÐMji^d°b�OVik[ksU`QM|R¤b�O=M|SUO=R�LcM|r(OV[kOVR"OVi¡x°]°� ◦ �vaNsUdk`ZOl�gUOVRUSTW\Y\RXSUO=[}dfY�rnY�SvMy�?¢VMPO=[�i^OVRX�Di^[fs � i^sU[}O=[��©Y\uP`_i^OtM|RXOVMPRUOVr�¢Vx�O=Mji^OVRÁaNRU~?]ZdfdksURU`Zdkdkehgv[kM|ifitSUM|OÌ�]Z[fMw]_ikMPY\R�]ZuPu|O=[�RUM|ehg�if�

µO
�GÀ MPR � O=u�M|r�Ã°OV[kOVMPehg ±5◦

�%�¡r�Sv[kM|ifi^OVR@��ehgv[kM|ifi}xzsU[kSUOVRBSUM|OQac¢VOVih]óif�$�[ksU~v~�OVR(]_uPd�d�ih]Z[f[kOz��MPRUgvO=M|ikO=RQsUr�S?]Zdà+fOlx°OVMPuPM|`\O�m�]ZRU`�]ZRD�¡uPM|O=`\M|O=[fO=RUSUOÎ�v]ZsUOV[kd�i^YZ¬¦]_i^YZr4[kY_i^MPOV[fi=�%OVik¢VikO=[kOVdcbU[k]Zehg�i^OpRqsU[NRvY�ehg�r(M|RUMPr(]ZuPO¯Ì9O=[fb�OVdkdkOV[ksURv`\O=R6���¡r,sUR�i^OV[kOVR�ÏIOVMPu6WZY\R�aNbUb6� * �Ò�(dfMPRUSSUM|O¿o}]ZR�i^OVRUdk~�O � i^[fO=R¼SUO=[QOVMPRU¢VO=uPRvO=R±acbvdkY\[fb�OV[QdkY�x°YZgUu�MPR±SUOV[QacsUdf`�]ZRU`Zdk`\OVY\r(Oli^[fMPOT¨©r(Mjiki^u|O=[fOo�sU[�W\O=Rvdkehg?]Z[^ª�]Zu|d9]ZsUehg(MPR¹SUO=[���RUSU`ZO=Y\rnOVik[kMPOp¨©sUR�i^OV[kONo}sv[fW\OVRUdkehgU]Z[hª�SU]Z[k`\OVdfikO=uPujiH�_sURUS¤OVd9uw§ZdfdfidfMPehg.SUO=s�i^uPM|ehg.SUMPO"Ì9OV[kdkehgvMPO=bvsURU`XSUO=[no}]ZR�i^OVRU~�YZdkM|ikMPY\RvO=R.¢=s.gwL\gvO=[kOV[n�9RvO=[k`ZMPO¿¢VxzM|dkehgUOVR�SUOVrdfO=ehgUd��¾]Zehg � Y�Y\[fSUMPRvMPO=[�i^OVR
MnIII sURUS¹SUOVRnOVb�OVRv�¾]Zu|uPdÐdfO=ehgUd��¾]Zehg � Y�YZ[kSUM|RUMPOV[fi^OVR MnIV �G�¡Y\RUOVRndfY�xzMPOSUM|O(·NRUSUOV[ksURU`�SUO=[µo}]ZR�i^O=R��©Y\[kr�SUOVdµ�©�URv¬¦]Zehg � Y�YZ[kSUM|RUMPOV[fi^OVR

MnIII O=[ � O=RvRUO=R6�ÐLcMPOVdkO(dk~�O=¢=M��v�dfehgUO=Rt�ca� c���q��m�O=[ � r¤]Zu|O�xzsv[kSUOVRtb�OV[kOVM|i^d;MPR¶o}]Z~6�e�v�Ñ�c]ZRµO=MPRvO=r3O=M|Rv�¾]ZehgUOVR¹m�YDSUO=u|u�SUMPd � svi^M|O=[fi=��¡r,�Ub�O=[Nb�OVMPSUOµm�]_RU`�]ZR��¡LcMPrnO=[fO}`\O=rnM|ifi^O=uji^OVR���~�O � ik[ksUr MPd�i¯SUMPOµ½Nb�O=[fO=MPRvdfi^M|r(r¶sURU`n¢VxzMPdfehgUO=R��M|rtsUuP]_i^M|Y\R¤sURvS��Ð��~�OV[kM|r(OVRqi¯R?]_ehg�SUOVr ��ac c���q�¡�ÐM|izdfO=gU[z`\svi=�
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 N]_i^�U[fuPM|ehg}x°§Z[fO°O=M|RUO9ehgUO=rnMPdfehg¶�©sURUSvMPO=[�i^OV[kO�®NO=[k]ZRU`\OVgUO=Rvdfx�O=MPdfO�]ZRµSUMPO�m�YDSUO=u|uPbUM|uPSUsvRU`Îxz�UR��dkehgUOVRUdfx�O=[�iH����Y � L\RUR�ikO�r¤]_R(dfMPehg¿]Zuji^OV[kR?]_ikM|WµW\Y\[fdfi^OVuPu|O=R6���Dik[ks � i^sv[kO=R¿dfMPrtsvu|ih]_R(]_R(��a��q��Lc]_i^OVR]ZRU¢=sv~?]ZdkdfO=R¼sURUS.r(MjikikO=uPd¶L��ÐÏ ¢=s.[kOVuw]ó��M|O=[kOVR6�ÐaNsUehg.x°OVRUR���[fYe+fO � i^O�M|R±SUMPOVdkO=[¹ºzMPehg�iksURU`TMPR�9uP]ZRqsURU`�dkM|RUS6�6O���MPdfikMPOV[fi}SUM|O=dkOnm«L\`\uPM|ehg � OVM|i�RvMPehg�i}¢=sUu|OVik¢Vip]Zsv�©`Z[ksURUSTSUOV[}O=RUY\[fr(OVRTS?]_�©�U[�RUY_if�x°OVRUSUMP`ZO=R¹ºzO=ehgUOVRU[kOVdkdkYZsU[keVO=R�¨¾RUYDehg«ªIRUM|ehg�iH�óacu|ikO=[fR?]_i^MjW�uPM|O=£\O�dkM|ehgtgUYZ¬�O=R¦�_S?]_dkd�b�O � ]ZRUR�ikO�L��ÐÏ°�Y\~vi^M|r(M|O=[�i^O¹�Dik[ks � iksU[kOVR±]ZuPdpm	Y�SUOVuPu|Ot�©�U[}SUMPOQ��ac c���q����MPrtsvuw]_ikMPY\RUOVR¸SUMPOVRUO=R � LZRURUO=R¦�ÐL�]_dpM|dfib�OVMcSUOVR{¢=sU[nÌ9O=[f�©�v`\sURU`@d�i^OVgUO=RUSvO=R uPO=M|SUO=[nRUM|ehgqi¤SUO=["��]_uPu����9M|R{Ã°OVMPdk~vMPO=uz�©�U[(O=MPRvO¸��M|rtsUuw]ói^Mj�Y\R.]ZR±O=M|RUO=[tL��ÐÏ°�¡YZ~vi^M|r(M|O=[fikO=R.�qi^[ks � iksU[¶�©�U[¶SUO=R

S1
��¥¦sUdfi^]ZRUS.]ZsUd"Ä ��M|O=`\bU]ZgUR6�ü�)l'l'l_Ë�MPd�iQMPRacbUb6� * �Ñ�¿¢VsUr Ì9O=[f`\uPOVMPehg¸`\OV¢=OVMP`Zi=�6LcM|OQacb�x°OVMPehgqsURU`	SUOV[µo}]ZR�ikO=Rv�©Y\[fr xzM|OQ]ZsUehgXSUO=[}o}]ZR�ikO=R��~�Y\dfM|ikMPY\RTMPd�ipSUO=svikuPM|ehgÁdfMPehg�i^b?]_[=�;¥¦s@§_gURUuPM|ehgUO=RXºzO=dfsUu|i^]_i^OVRÁ�©�UgU[�i^OVR@ºzO=ehgURqsURU`ZO=R±]ZRvg?]ZRUSÁSUO=[�Di^[fs � i^sU[fO=R��©�U[�SUMPO�]ZRUSUOV[kO=R��q��¥¦sUdfi^§ZRUSUO_�USUM|O�SUO=RvRUY�ehg	MPr ®NM|RqbUuPM|e � ]Zs��ISvMPO�R?]_ehgv�©Y\uP`ZO=RUS�SUM|d��� s�i^MPOV[fikO=R{����¥¦sUd�ih]ZRUSvdk�Ub�O=[f`�§ZRU`\O	dkOVgU[(]Zsv�©dkehgvuPsUdfdk[kOVMPehg�x°]Z[fO=R�svRUS�M|r ¥¦sUdk]Zr(rnO=Rvg?]ZRU`Xr(MjiSUO=[�dkY\`\OVR?]ZRUR�ikO=R	ñN�D²�u���º¯]ZSUM � ]_uj��®z²D~�YZikgUO=dfOzMPR¤OVMPRUOVr�SUO=[9�©Y\uP`ZO=RUSUOVR"acbvdkehgURUMjikikOcRUYDehg"O=M|RUr(]ZuSUMPd � s�i^MPOV[fizx�O=[kSvO=R6�¥¦sUdk]Zrnr(OVRv�¾]ZdkdfO=RUS � ]ZRvR��©O=dfik`\O=d�i^OVuPu|icx°OV[kSUOVR6�%S?]Zdfd�O=d�r½L\`\uPM|ehg�M|dfiH��SUMPOµOl��~�O=[kM|r(OVR�i^O=u|u�]ZR���D�k������[fY\b�OVR¿`\O=rnO=dfdkOVRUO�ºAL\R�i^`\OVR?]ZbUdfY\[k~vikMPY\Rvd � ]ZR�i^ONr(MjiÎm	Y�SUOVuPu|O=R¤¢Vs"dkM|rtsUu|MPO=[fO=R6�\x�O=u|ehgUO�b�Ol�� ]_RUR�i^O¿dfik[ks � iksU[kOVuPuPO"�9u|O=rnO=R�i^O¿SvO=d¹�����k����m�]ZRU`\]ZR � YZr(~Uu|Ol��O=dQb�O=M|RUg?]Zuji^OVR6�ISvMPO¤WZO=[kdfehgUMPOVSUO=RvO=Rñc��M|S?]_i^M|Y\RUdf¢=sUd�ih§ZRUSvOyb�O=[f�Ue � dkM|ehgqikMP`\OVR4sURvS�rnM|i¸SvO=R����ca����q�¡L�]_ikO=R MPR ½Nb�O=[fO=MPRvdfi^M|r(r¶sURU`dkMPRvS6���9d¯MPd�i¯RUY�ehg�O=M|RUr¤]_u6¢=s�b�Oli^Y\RUOVR6�«S?]ZdfdNSUM|O=dfO¶]ZsvdNSUOVR��ca� c���q�¡L�]_ikO=R¸]Zbv`\O=u|O=M|ikOVikO=R�m�Y_�SUO=u|uPO¶RvMPehg�ip]ZuPd¯Ì9Y\[kdfehgUuw§_`\O¶�©�U[NSUO=RTR?]_ikM|WZO=RT�����k����m�]ZRU`\]ZR � YZr(~Uu|Ol��¢=s�WZO=[kd�i^OVgUO=RÁdkMPRvS6�¦aNsUd��`\O=gUOVRUS(WZY\R¤SvO=R(WZY\[ku|MPOV`\O=RUSvO=R(m�YDSUO=u|uPO=R¹M|dfi�O=d�RqsUR¤]_b�OV[�r½L\`\u|MPehg6�_SUO=R¤��MPRv´?svdkd�]ZsUdf`\OVx°§ZgUuji^O=[dfi^[fs � i^sU[fO=u|uPO=[�·NRUSUOV[ksURU`ZO=Rn]Zsv��S?]Zd�dfMPrtsvuPMPOV[fikO°o}]ZR�i^OVRUdk~�O � ik[ksUr�¢VsnsvRqikO=[fdksUehgUOVR¤sURvSnrnM|iISUOVR·cRUSUOV[ksURv`\O=R�MPr,����¥¦sUd�ih]ZRUSvd���¥�² � uPsvd¯¢Vs	WZO=[f`\uPOVMPehgUOVR6�

ÓnÔED FHG¸ÚÎ×IÞJIpÝ¿ÞµÚ*ä=ï íQéLKTÜ�Ø6Ù;çpÝ	ë�ØNM°â(è(ÛVÜ�Ø
¥¦sUr Ì9O=[fdfi^§ZRUSURUM|dµSvO=d � Y\rn~Uu|Ol��O=R@m�O=ehg?]_RUMPdfrtsUdpSUO=[�ÀB]ZdkdfO=[kdf~?]Zuji^sURU`�]Zr�m�]ZRU`�]ZR � Y\rn~UuPO��SUO=d���gUY_i^Y\d�²�d�i^OVr �k�zM|dfiNO=dcWZY\R¸`\[¨LZ£Zi^OV[cÃ°OVSUO=s�i^sURU`v�6SUMPOp·cRvSUO=[fsURU`\OVRXSvO=[��qi^[ks � iksU[�sURvS¸SUO=[ñc��M|S?]_i^M|Y\RUdf¢=sUd�ih§ZRUSvO¿¢=s � OVRURUO=R¼sURUS.¢=s±WZO=[kd�i^OVgUO=R6���¡R.SUO=R±WZY\[^]ZRv`\O=`�]_RU`\O=RvO=RyacbUdfehgURUM|ifi^OVRxzsU[kSUOVR¸dkY�x�Y\gUuI���ca���������[k`\OVbURUM|dkdkOp�©�U[zSUMPO}W\OV[kdfehgUMPOVSUO=RUOVRÁ�q��¥¦sUd�ih§ZRvSUO¶]_uPd¯]ZsUehg�SvMPO}acsUdfd^]ó�`\OV�¾§ZgvMP` � O=M|i�SUOV[�m�Oli^gUYDSUO�SUOV[Îo}]ZR�i^OVRUdkM|rtsUuP]_i^M|Y\R¹SUMPd � s�i^MPOV[fi=�v��d � Y\RUR�i^Oc`\O=¢VO=MP`_i°x�O=[kSvO=R6��S?]ZdkdS?]ZdIop]_RqikO=RUdf~�O � i^[ksvr�SUOVd�m�]ZRU`�]ZR � Y\rn~UuPO���O=d;r(MjiFO=MPRvO=r3LcYZ~U~�OVuj�¡LcMPrnO=[���m�YDSUO=u|uZ[fO=~U[fY�SUsv¢=MPOV[fix°OV[kSUOVR � ]ZRUR6�óL�]Z[k]Zsv�U]Zsv�©b?]ZsvO=RUSµdkY\u|uPO=R}R?]_ehgv�©Y\uP`ZO=RUSµ]ZsUdFSUOVRto}]ZR�i^OVRUdk~�O � i^[fO=RtaNsUdkdk]Z`\OVRtdk~�Ol�¢=MPOVuPu6¢VsU[z·cRUSvO=[ksvRU`(SvO=[¯oNYDY\[kSvMPR?]_ikMPY\Rvdk`\OVY\r(Oli^[fMPO¯MPr

S2 → S3
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�GY���Y_�¡Ã°[k�ve � O=R¼`\O=bvMPuPSvOVitxzM|[kS6�9L�]_SUsU[kehgyx°OV[kSUOVR5MPR.SUOV[¤Lc�ÐÏ°���Dik[ks � iksU[¹SUMPOm�]ZRU`�]_R���%MP`\]ZRUS��¡LcMPd�ih]ZRU¢VO=RnSUMPOVdkOV[ÎÃ°[f�Ue � O�SvO=svikuPMPehgnW\OV[kuw§_RU`\O=[�iH��x°§ZgU[kOVRUS"dfMPOcdfMPehgn�©�U[°]_RUSUO=[fOZ�i^O=[fr(M|R?]Zu|O�%MP`�]ZRvSUO=Rn]Zsv�©`Z[ksURUS¹W\YZR(Ï;[^]ZRvd�����¬�O � i^OVR"¢=svr�ÏIOVMPu?SU[k]ZdfikMPdfehgnWZO=[k[fMPRU`ZO=[kR�¨¾b�O=M|dk~UM|O=uPd��x°OVMPdkO�WZY\R±���Ò�Pl # ]Zsv�nÆ\� ô\Ç # ]_R5O=M|RUO=r `\uPOVMPehgU¢VO=Mji^MP`XSUOV~U[kYZikY\RUM|O=[fikO=R5ÀB]ZdkdfO=[fuPMP`\]ZRUSUOVR5SUO=d¢=O=R�ik[^]Zu|O=R

MnIV ªl�«L�]_dN�©�U[zSUM|O=dkOVR¸½Nb�O=[f`�]ZRU`ndkM|rtsUu|MPO=[�i^O}LcMj¬¦OV[kOVRU¢=df~�O � ik[ksUrndNx�O=M|ehg�icW\YZR�SUOVRL�]_i^OVR¹SUO=d
S2→S3

��½Nb�O=[f`�]ZRU`ZdÐW\Y\[9]_uPuPOVr MPr Ã°O=[fO=M|ehgnSvO=d�m�MPRvMPrtsUrnd;b�OVM?È !'! lNOGÌ SUO=svikuPM|ehg¹]Zb6�x°Y\[k]ZsUdI`\OV�©Y\u|`\O=[�iFx°OV[kSUOVR � ]_RUR6� S?]ZdfdÐSUM|O=dkOVd�m�YDSUOVuPu�RUM|ehgqiÐSUO=RpÌ9O=[fg?§Zu|ikRUMPdfdkOVR¶MPr3RU]_i^MjW\O=R¶�����k���m�]ZRU`�]_R � Y\rn~Uu|Ol�nO=R�ikdk~U[fMPehg�iH�v NsU[�SUO=[�Ì9Y\uPu|dfi^§ZRUSUM|` � OVM|i9g?]Zu|b�OV[9MPdfi�]Zsvehg"SUO=[
S0→S1

�¡½Nb�O=[f`�]ZRU`S?]Z[k`ZO=dfikO=u|u|iH�vacsv�©`\[fsURUS�r(]ZRU`\OVuPRUSUOV[z½Nb�O=[fO=MPRvdfi^M|r(r¶sURU`txzMP[fS�O=[�gUM|O=[â+fO=SvY�ehg	RUMPehg�izx�O=M|ikO=[zSUM|d��� s�i^MPOV[fi=� N]ZehgUSUOVr�SUMPO�LcM|¬�O=[fO=RU¢Vdk~�O � i^[fO=Rµ�©�v[6W\O=[fdkehgUM|O=SUOVRUO°m�Y�SvO=uPu|O�sURUSpo¯Y�Y\[fSUMPRU]_i^M|Y\RUdk`ZO=Y\rnOVik[kMPOVRO=MPRvO=R¹ÀBOVehgUdkOVu�WZY\Rn�©�vRv¬6]_ehg � Y�Y\[fSUMPRvMPO=[�i^OV[�¢=sndkO=ehgvdf�¾]Zehg � Y�YZ[kSUM|RUMPOV[fi^OV[;$�O=Y\rnOVik[kMPO��©�U[9SUO=R
S2

�
S3

R?]ZgUOVuPO=`ZO=R6�\M|dfi��©OVdfik¢=sUd�i^O=u|uPOVR6�\S?]Zdfd�SUMPO°bUMPdfgUO=[�SvMPd � svikMPOV[fi^OVRn��§ZuPu|O�SvO=R
S1→S2

�¡½Nb�O=[f`�]ZRU`�RqsU[dkehgUu|O=ehg�i�b�O=dfehgU[kOVMPb�O=R6��À §ZgU[fO=RUSµSUMPO9�;Y\dkMji^M|Y\R}SUO=dIm�M|RUMPrtsvr(d6M|R}SUO=R¶op]_RqikO=RUSvM|¬�O=[kOVRU¢=df~�O � i^[kOVRb�OVMPdk~vMPO=u|dfx�O=M|dkO¶SvsU[kehg�OVMPRUOVR
MnIII ¢=s MnIV ½¯b�OV[k`�]ZRv`¤sUR�i^OV[NÌ9OV[ � �U[k¢VsURU`¿OVMPRUOV[�Í\]ZgvR��¡Ï;O=u|uPO=[��a�ehgUdkON[kO=~v[kYDSUsU¢=M|O=[�i�x�O=[fSUO=R � ]_RUR6��sUR�i^OV[kdfehgUO=M|SUO=R"dfMPehgnSUMPO

S2
�
S1
�¡L�]_ikO=RnSUsU[kehg(S?]Zd��?O=gUu|O=RnSUO=dm�]ó��MPrtsvr(dÎb�O=M¦È !'! ôtOGÌ�W\Y\R���M|rtsUuw]ói^MPYZRUO=RnSUMPOVdkOV[�ac[fiÎsURUS	]ZsUehg¿W\YZR	SvO=R¿MPR�o}]Z~¦�UÈtb�O=dk~v[kY_�ehgUO=RUOVR�m�Y�SvO=uPu|O=R6�� c]_ehgUSUO=r MPR¿��MPrtsvuw]_ikMPY\RUOVR6�\M|R"SUO=RvO=R¿O=M|RUOc`ZuPO=M|ehgUr(§Z£\MP`ZOÎÌ9O=[ � �U[f¢=sURv`(]_uPuPOV[LcMPd�ih]ZRU¢VO=R(]ZRU`\OVRUY\rnr(OVRtxzsU[kSvOZ��acRU]ZuPY\`ZMPO=RQ¢VsUr

S1→S2

��½¯b�OV[k`�]_RU`�`\OV�©svRUSUO=R¹xzsU[fSUO=R6� � Y\RUR��i^O¤SvMPO=dfO(�¡R�ikO=[k~v[kOVi^]_i^M|Y\RBSvsU[kehg@OVMPRUO(��[fx�O=Mji^O=[fsURU`�SvO=[Qm	OVi^gvY�SUO(SUO=[}��ac c���q�¡�ÐM|ikdpWZO=[f�©OVdfikMP`Zix°OV[kSUOVR6�®¯MPO=[f¢=s¹xzMP[fS(S?]_d°����ac���q�¡]ZRU`\OV~?]Zdkd�i^O¯sURUSn��a� N���q�¡Y\~�i^MPrnMPOV[fikOzm�YDSUO=u|u«]ZsUd�SUO=r�WZY\[^]ZRv`\Ol�gUO=RUSvO=R¿acbvdkehgURUMjiki�¨Òo}]Z~6� * �jÆ\�Ñ��ª�W\O=[�x°OVRUSUOli�sURUS¤�©�v[�OVMPR¤m�]ZRU`�]_R��¡�¡Y\R(SUMPO6$�O=Y\rnOVik[kM|O¯OVR�i^dk~v[kOl�ehgUO=RUS�¢=s�~U[f�v�©O=RUSvO=[¯®¯²D~�YZi^gUOVdkOVR�W_]Z[kM|MPOV[fiH�D�¡R�SUO=R�bUM|dkgUOV[�W\Y\[f`\O=d�i^O=u|u|ikO=R	��M|rtsUuw]ói^MPYZRUO=R � Y\RUR�i^O`\O=¢VO=MP`_i¯x�O=[fSUO=R¦��S?]_dkd¯SUMPOpo}]ZR�i^OVR?§ZRUSUOV[ksURv`¤MPr
S2→S3

SUsv[kehg�OVMPRUOVR�½¯b�OV[k`�]ZRv`¹WZY\R��©�vRv¬6]_ehg� YDY\[kSUM|RUMPOV[fikO=r
MnIII ¢Vs¼dfO=ehgUd��¾]Zehg � Y�YZ[kSUM|RUMPOV[fi^OVr MnIV OV[ � uw§_[fitx�O=[fSUO=R � ]_RUR�¨©dkM|O=gUO�]ZsvehgÄ L�]_s¤OVi�]ZuÒ�|���³l³l'�v�
�³l³l³��]_Ëwªl��LNMPOz�¡R�i^O=[f~U[kOlih]_ikMPY\RnSUOVd

S2→S3
]Zu|d

MnIIIL5→MnIVL6
�¡½Nb�O=[f`�]ZRU`xzMP[kS{SvsU[kehg�����a����q����[k`ZO=bURUM|dkdfO¸sUR�i^O=[fdfik�vi^¢liH��SUM|O¸¢=O=M|`\O=R¦�°S?]Zdfd¿MPr $}OV`\O=Rvd^]_ik¢¸¢=s ]ZRUSUOV[kOVRY���M|SUMPOV[kO=RvSUO=RT½¯b�OV[k`�§ZRv`\O=R�SvMPOpr(Mjiki^u|O=[fOpm�]ZRU`�]_R���%MP`\]ZRUS��¡LcMPd�ih]ZRU¢}dfMPehg¸MPr

S2→S3
~U[^] � ikMPdfehg
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RUM|ehg�i�W\O=[f[kM|RU`\O=[�iH�¦LcMPOQM|R¸SUO=RXÃ°M|RUSUsURU`Zuw§ZRU`ZO=R���Ì�]ZuPOVRU¢l�¡º¯OV`\O=u|R � YZRUSUO=RvdkMPOV[fikO=RÁ�Ð]Z[k]Zr(Oli^OV[cW\Y\Ro�[kM|dfi^]ZuPu|dfi^[fs � i^sU[fO=Ryb�OVuPOV`\O=R6��S?]Zdfd¤�©�U[(SUO=R

MnIIIO6 →MnIVO6

��½¯b�OV[k`�]ZRv`BO=M|RUO�Ì9OV[ � �U[f¢=sURU`SUOV[cLNMPdfi^]ZRU¢VO=R�sUr e=]v�
0.11

# ¢=s�OV[fx°]Z[fikO=R�M|dfiH�Ux°§ZgU[fO=RUS¸SvMPO�Ì9O=[ � �v[k¢=svRU`"�©�U[¯O=MPRvO=R
MnIIIO5

→MnIVO6

��½¯b�OV[k`�]ZRv`(rnM|i
0.04

# �¾]Zd�icOVMPR�Lc[kMjiki^OVu%b�Oli^[k§Z`ZiH�«aNsUehg�SUM|Oµ]_sUdc���ca����q�¡L�]_ikO=R�¢Vs�©Y\u|`\O=[fRUSUO(Ã°MPu|SUsURU`�O=M|RUO=[}x°OVM|ikO=[kOVR
µ
�¡YH��Y¸Ã°[f�Ue � O¿M|r

S2→S3

��½¯b�OV[k`�]_RU`�M|dfitrnM|ipOVMPRUOVr³OVR�if�df~U[kOVehgUO=RUSvO=RT��ehgvO=r(]nSUM|[kO � iz¢Vs�OV[ � uw§Z[fO=R6�À MPO�¢VsU[%acRv~?]ZdkdfsURU`NSUO=[FdkM|rtsUu|MPO=[�i^OVR�]ZR}SUMPO�O���~�OV[kMPrnO=R�ikO=uPu|O=Rp��~�O � ik[kO=RµSUsU[fehgµSUM|O���ac c���q��ÐMjif�¡�9[fY\¢=OVSUsU[�uP§Zdkd�icdfMPehg�]ZsUehg�¢VsU[8�¯R�i^O=[fdksUehgqsURv`¿SUO=[NLcM|¬�O=[fO=RU¢Vdk~�O � i^[fO=R¸OVMPRUOp§ZgURvuPMPehgvO¶m	MPRUM��rnMPOV[ksURU`XSUsU[fehgv�©�UgU[fO=R6��À §ZgU[fO=RUS5SvMPO	¢=s�rnMPRvMPrnMPO=[fO=RUSvO«$}[ L\£\O	MPRySUO=R{o}]ZR�ikO=R �Uikd"SUM|O	aNb��x�O=M|ehgDsvRU`(SvO=[¯]ZbUdfY\uPsvikO=R	��~�O � ik[kO=R	xÎ]_[=�vxzM|[kS�gUMPOV[ÎRqsUR	SUMPO�aNbqx�O=M|ehgqsURU`¤SvO=[�dkM|rtsUu|MPO=[�i^OVR¤W\Y\RSUOVRQOl��~�O=[kM|r(OVR�i^O=u|uPOVRtLcMj¬¦OV[kO=Rv¢=dk~�O � ik[kO=Rnb�OVi^[k]Zehg�i^OliH�\�¡d�i
∆µexp = µa − µb

S?]Zd�O���~�OV[kMPrnO=R�ikO=uPu|OLcMj¬¦OV[kOVRU¢=df~�O � ik[ksUr sURUS
∆µsim = µAbs1 − µAbs2

S?]Zd�LNM|¬�O=[kOVRU¢=df~�O � i^[ksvr�¢lxzMPdkehgvO=R¹¢Vx�O=MU��MPrtsD�uP]_i^M|Y\RUO=R¹]_sv�6SUOV[°Ã°]ZdkM|d�SUOV[9acbUdfY\[kb�O=[¯ÆNsvRUSÅ���qS?]_RUR � ]ZRvR¤SUOV[�¢Vs¤rnMPRUM|r(M|O=[kOVRUSUO�ÀBOV[fi°]ZR?]Zu|Y\`¢Vs�SUOVr MPr acRUgU]ZRU`na¶�Z���s�tb�O=dfehgU[kM|O=b�O=RUOVR6��]ZuPd
Rdiff =

∫
(∆µexp − ∆µsim)2 fweightdE

¨ * �Z�\ª
SUOÁ�?RUM|O=[fi¹x�O=[fSUO=R6�°LcMPO	�ÐMjif�¡�9[fY\¢=OVSUsU[¹O=R�ikdk~U[fMPehg�i¿]ZRvdkY\RUd�i^OVR5SUO=[¹�©�U[¹SUM|O	aNbUdkYZ[k~vikMPY\RUd � ]ZR�i^O=Rb�O=dfehgU[kM|O=b�O=RUOVR�sURUS�MPr aNRUg?]ZRv`�a¶�Z���Z� SvY � sUr(OVR�i^MPOV[fikO=R�Ì9YZ[k`\OVgUO=RUd�x°OVMPdfOZ�pacuPdÁ�Di^]Z[fi¡x�O=[�i^O�©�U[	SUM|OÁW\OV[kdfehgUMPOVSUO=RUOVR�ñc��M|S?]_i^M|Y\RUdf¢=sUd�ih§ZRUSvOÁxzsU[fSUO=R3SUM|OBM|R�ÏI]Zb6� * � ! ]ZuPd

Mn(III)JT
sURvS

M(IV) shortµO
b�OV¢=O=M|ehgURUOli^O=R²$}OVY\r(Oli^[fMPO=R¸dfY�xzMPO¹O=M|R

MnII rnM|ipm�]ZRU`�]ZRD��%MP`�]_RUS���LNMPdfi^]ZRU¢VO=RWZY\RN���jÆ ! # ¨
µO)

svRUS
2.20

# ¨©dkY\Rvdfi�ª}W\O=[�x°OVRUSUOliH�9�¡r³�ÐM|ipxÎ]_[kO=R.RqsU[tSvMPO"LNMPdfi^]ZRU¢=§ZRUSUOV[ksUR��`\OVR"W_]Z[kMP]Zb�OVu�svRUS�MPSUOVRqikMPdfehgUO�LcM|dfih]_RU¢l�G·cRUSUOV[ksURv`\O=R�xzsU[kSvO=R¿�©�U[ÎSUM|O�Ã°[f�Ue � OVRUd^]ZsvO=[kd�i^YZ¬�OpO=MPRvO=daNbUdkY\[fb�OV[kd¹¨
∆RµO

ªN]_RU`\O=RvY\r(rnO=R¦��LNMPO=dfO�ÂH�Di^]Z[fi����Dik[ks � iksU[kOVRFÂpx°]Z[kOVRT]ZsUdcWZY\[kgUOV[kM|`\O=R�Ï;O=d�i^dfMj�rtsvuw]_ikMPY\RUOVR¸r(Mji�W\OV[kdkehgvMPO=SvO=RUOVR.FM|`�]ZRUSvO=RUd�²�rnrnOVi^[fMPOVRÁ]_sUdk`\OlxÎ§_gUu|i}x�Y\[kSUOVR6�Ð��MPO¹SUM|O=R�i^OVRBRqsU[SUOVR¸o�sU[fWZO=R?]_RU~?]ZdfdksURU`ZO=RT�©�U[NSvMPOtLNM|¬�O=[kOVRU¢=df~�O � i^[kOVRTsURUS�x°]Z[kOVR¸RUMPehg�iN�©�U[NSvMPOtÃ�O=dkehgv[kO=M|bUsURU`SUOVd¹]ZbUdfY\uPsvikO=R@�ca� c���q��Ì9O=[fuw]Zsv�©d¶Y\~vi^M|r(M|O=[�iH�FLcM|O¿%MP`�]ZRvSUO=R±SUOVdQ¢Vx�O=Mji^O=R.M|r LNMPrnO=[µWZY\[kgU]ZR��SUOVRUO=R@m�]ZRU`\]ZRU¢=OVR�i^[ksvr(dµ§ZRUSUOV[fikO=RBdfMPehgÁRUMPehg�iH�;LcM|O¹SUMPO"$�[¨L\£\OQSvO=d¶m�Y�SvO=uPu|d}MPdfip]_b�OV[}�©�v[µSUM|OdfO=uPbvdfi � Y\RUdfMPdfikO=R�i^Oµ�IY_i^O=R�ikMw]Zu|b�OV[kO=ehgvRDsvRU`(xzM|ehgqikMP`U��xzMPO�MPR	o}]Z~6�UÈv�Ñ�nSUM|d � svi^M|O=[�i�xzsU[kSUO_�acbvbUMPu|SUsURU` * �jÆ\Æ��¾]ZdfdfizSUM|O}��[k`\OVbURUMPdfdkO}SUOV[�dkMPr¶sUuPM|O=[fikO=R¿LNM|¬�O=[kOVRU¢=df~�O � i^[kOVR�¢VsUd^]ZrnrnO=R�sURUSbUM|OVikOVizO=M|RUO=R�Ì9O=[f`\uPOVMPehg�rnM|iÎSvO=R�O���~�OV[kMPrnO=R�ikO=uPu|O=R�L�]ói^O=R¦�LcOV[
S1→S2

��½¯b�OV[k`�]ZRv`@MPd�i¿MPR5SvO=R �ÐM|ikd¤SUOV[�o}]ZR�i^O=RvSUM|¬�O=[fO=RU¢Vdk~�O � i^[fO=R�M|R{½Nb�O=[fO=M|RUdfikMPrQ�rtsvRU`trnM|i�SUO=R����ca����q�¡��[k`\OVbURUMPdfdkOVR	SvsU[kehg¿SUM|O�ñN��MPS?]ói^MPYZR¤O=M|RUO=d
MnIII ¢=s MnIV b�O=dkehgv[kMPOVb�OVR6�Ã°OVr(OV[ � O=RUd�x°OV[fi�M|dfi;O=M|RUO�W\O=[f`\uPOVMPehgqb?]Z[fO�Ì9OV[ � �U[f¢=sURU`�]ZuPu|O=[FLcM|dfih]_RU¢=OVR6��xÎ§Zgv[kO=RvStr¤]_RpM|Rtm	Y�SUOVuPu���D²Dd�i^O=rnO=R.OVgUO=[tSvMPO(Ì9OV[ � �U[f¢=sURU`TOVMPRUOV[¹Í\]ZgUR��GÏIOVuPu|O=[��Ga�ehgUdkO¤b�OVY\b?]Zehg�i^OliH�Ðx°]Zdt¢Vs.SUO=R±ehg?]_[^] � �ikO=[kM|dfikMPdkehgvO=R LcMj¬¦OV[kO=Rv¢=dk~�O � ik[kO=R �©�UgU[�iX¨©WD`\uÒ�°o}]Z~6�°Èv� ! sURUS Èv� È@dkY�xzMPO�SU]Zd¿Y\b�O=R{SUM|d � svi^M|O=[�i^Om�YDSUOVuPut]_sUdyÄ ��M|O=`\bU]ZgUR6� �³l'l³l_ËÑª��� ¯sU[¸SUMPOVdkO $�O=Y\rnOVik[kMPO=§ZRUSUOV[ksURv` � Y\RUR�ikO¼M|R3SUO=R4��MPr¶sUuw]ó�ikMPY\RUOVR5O=M|R{dkY.]Zsvdk`\OVSUO=gUR�ikO=d�m�MPRUM|rtsUr b�O=dfehgU[kOVMPb�O=R6���¡r $}OV`\O=Rvd^]_ik¢¸¢=s{SUOVR

S0→S1
�¹sURUS

S2→S3
�¡LcM|¬�O=[fO=RU¢Vdk~�O � i^[fO=R6�ZSUMPO�b�OVMPSUOÎb�O=M�eH]v�ZÈ !'! �NOGÌ{SUM|O� NsUu|uPu|MPRUM|O � [fO=sU¢VO=R6�ZMPdfiÐS?]Zd

S1 → S2
�LcMj¬¦OV[kOVRU¢=df~�O � ik[ksUr�bUM|d�r(M|RUSUOVdfi^OVRUd�È ! È ! OGÌ RUOV`�]_i^MjW��qLcMPO�Ì9O=[ � �U[k¢VsURU`¶SvO=[9r(MjikikuPO=[fO=R¹LcM|dfi^]ZRU¢u|MPO=`_i%r(Mji

0.14
# RqsU[Fx°OVRUMP`¯�Ub�O=[FSUOVr3R?]ZehgtÃ�MPRUSUsvRU`\dkuP§ZRU`\OVR��GÌ�]_uPO=Rv¢l��ºzO=`ZO=uPRcO=[fx°]Z[�i^OVikO=R¶ÀÁO=[�iH�LcM|O�ÏÐ]ói^d^]_ehgUOZ�DS?]Zdfd�SvMPO¯LcMPd�ih]ZRv¢=O=RnMPRvdk`\OVd^]Zr¶i9Oli¡xÎ]_d°¢=s � sU[k¢¯dkM|RUS6��M|dfi9SUOV[�]_bUdkY\u|svi^OVR¤F]Z`ZO�SUO=dm�M|RUMPr¶sUr(dÐ]Zsv��SUO=[9��RUOV[k`\M|OH]ZehgvdkOz`\O=dfehgqsUuPSUOliH�DLcM|Oz�9RvO=[k`ZMPOH]_ehgUdkOzSUOV[�dkMPr¶sUuPM|O=[fikO=R¹�D~�O � ik[kOVR¤MPd�igUM|O=[¯RUMPehg�iNW\O=[fdkehgUYZb�OVRXx�Y\[kSvO=R6��S6� g¦��R?]_ehg¸SUO=[NMPR�aNbUb6���v�Z�nMPu|uPsUd�i^[kM|O=[�i^O=R	Ã°OV¢=M|O=gqsURU`"xzM|[kS�SUM|O]ZbvdkY\u|svi^Op�IYZdkM|ikMPY\R�SUOV[NaNbUdkYZ[k~vikMPY\RUd � ]ZR�i^Op�Ub�OV[NSvMPO}r(MjikikuPO=[fO�%MP`�]_RUSUSUM|dfih]_RU¢}b�OVdfi^M|r(rµiH�?F§Zdfdfir(]ZR±MPR.SUOV[(��MPrtsvuw]_ikMPY\RB�©�v[Qb�OVMPSUO	��~�O � ik[kO=R¼O=M|RUO�`\O=[fMPRU`\O���RUOV[k`\M|OVWZO=[kdfehgUMPOVbUsURU`Á¢=s6��xzM|O¿MPRo}]Z~6�9ÈTSUM|d � svi^M|O=[�iH��dkYÁO=[f[kO=M|ehg�i¤r(]ZR¼]ZsUehg�rnM|inLNMPdfi^]ZRU¢VO=R6�9SUM|O	RU]Zehg�SUOVR5Ã°M|RUSUsURv`\dkuP§ZRU`\OVR��Ì�]Zu|O=RU¢���ºzO=`\OVuPR¸`\OVR?]ZsXSUO=R@ñN�vM|S?]_ikMPY\RUdf¢=sUd�ih§ZRvSUO=RXO=R�i^df~U[kOVehgUO=R¦��]ZR?]_uPY\`\Ot�9[f`\O=bvRUMPdfdkOZ�;L�]_[^]Zsv�
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×Ôp
p'Ø�rtÙwÚ
ÛeÜ�uwv�xPx
zoòÔ{ � êâáe�W»/�s§����(���P����
�Sæ ��å³�S�(���
∆µ

���P�8�'���Ý�����P������
���ðáe�Yß�}
�S�1���
�P�S�P¹w���S�e���P�H�C¯�»Ô���¿�¹w���(� � �����w������C�`�'���Ô���e�ú�������(���(���[� ¾ æw���S�������e�(���������[»Ð���(���[��}
�Ô ¡»Ô��}°���`����¯�©�çCèCè'ª¨®W©'�P����}P�e�(���(� � �������'���¦ ���)�(���
�S���À}P�����S��¿��
�����Þ�P��� ¾ ���ÕæP�����S���(�(�
�héÔ�¢¿������S�S������
�P���S}P�P�H���·�'���"��}
�Õò/{ � êâáe�Wó����(�Õ�(�¢�S}P���S�����(���XO�1�(�e�����S�À�
S0→S1

��¿)�P�����������S�/�����
MnIIO6→ MnIIIO6

©'�(¿��`�
S1→S2

�����
MnIIIO6→MnIVO6

©'�C�S�P�
S2 → S3

�����
MnIIIO5→MnIVO6

¯�»/���Õ}P�)�(���S¹P�(¿)�1�
���
�Kº����P����������C�À�����
�������(���S�^���S� ¼ �Ká)���6}P�����S��¿����P�¢�
S0 →S1

��_&¹w���S�e���P�H�¢�©w�'���Ë���
���Ô�����
���
MnIIIO6→MnIVO6

_~¹w���S�e���P�K���)�(�SæP�S���(�)�¯�ó��P�Ð»/���1�������Ô�P���éÐ�¢¿������S�S������
�P���S}P�P�H���h�(�����
� � � ¾ �¯
xzsU[kSUO¶MPR�SvMPO=dfO=r �«]ZuPu�+fOVSUY�ehg�WZO=[f¢=MPehg�ikOViH��sUr SUO=RT��¬�O � i�SUOV[�LcM|dfi^]ZRU¢H§_RUSUO=[fsURU`\OVR¸gUO=[�W\Y\[f¢=s��gUO=b�O=R6��¡r $�O=`\OVRUd^]ói^¢�SU]Z¢=s¼uPMPOV`ZinMPr

S2→S3

��½Nb�O=[f`�]ZRU`XS?]Zd"m�]ó��MPr¶sUr SUO=[(o}]ZR�i^OVRvW\OV[kdkehgvMPO=bD�sURU`¼¨�m�M|RUMPr¶sUr SvO=dnLcM|¬�O=[fO=RU¢Vdk~�O � i^[fsUr¤ªQ¢Vs.RUMPOVSU[kM|`\O=[fO=[Q��RUOV[k`\M|O"W\O=[fdkehgUYZb�OVR�b�O=MzÈ !'! Æ¿OGÌt�



õ	<UöÐ÷Ñø�ADùÎú¦ûÐü�ý¿þ�ÿ������6÷¾>X8;ù©<vø ÷���CFADC��;A
	����V7�8I:lø�<?C��I:����A
	 J��UC;J«A \�\ ú
S0 → S1 S0 → S1 S1 → S2 S2 → S3

MnIIL6 MnIIIL6 MnIIL6 MnIIIL6 MnIIIL6 MnIV L6 MnIIIL5 MnIV L6

Oµ i�j kmlon i�j k�prq lsjtiEuop i�j v�uok ioj vrqwi ioj7xrnop ioj voumn ioj vou�y
Oµ i�j kmlon i�j k�prq lsjtiEuop i�j v�uok ioj vrqwi ioj7xrnop ioj voumn ioj vou�y
Otrans lsj p�yrq i�j voqml lsjtiEvov lsj p�ymx ioj kmxry ioj7x)v�p ioj ksiEp ioj vou�v
Otrans lsj p�yrq i�j voqml lsj l�nrp lsj p�yov ioj kopoq ioj vop�y ioj ksiEp ioj vou�v
Oax lsjtiEkmx i�j kmnru lsj pdxrn lsj p�pop lPj pouml ioj v�nop lPj yop�p ioj kop�k
Oax lsjtiEkmx i�j kmnru lsjtiEyov lsj y�pop lPj5izxru lPj psiEk {9|m}Z~m�o�&� ioj kop�k���m�f� ���5�\��� ���5���\� �����P��� �h�Z���P� ���5����� ���5�\�w� �w�Z���w� �w�Z�w���
mon
p
q'rsrtq uwv5>wz�<~�
�P���S}P�P�H��� �P��� �½�'� ¦ ¿)¿��(�'���^���S��¿��
�S�H�¢¿������S�S��� ��}
� óà���(� �P��� áe�Yß�}
�S�1���
�P�ú�»/�s§w���(���P��Sæw��å³�S�(����¯,ó��P�K�'���bá)���À}P�����S��¿����P�¢�

S0→S1
�R_~¹ ���S�e���P�H�°�S���
�%�¢�â���Ð�����S�����)�(���N���P�H���H��¹ ����©

¼ ¿��½�P���
���h�'���A���(�S�(�À���
���/�����
���
MnIII→MnIV �R_~¹w���S�e���P�����e�(�(æP�S���(�e�¯wó��P�/�������8���
�P���(����_~¹ ���S�e���P�H����e�(�SæP�(�¢�1�
���°�'���&»/���S�1���P�Á���
�P���S}P�P�H���K�P�������S�,���S�(���(���Kõb���S�(����©)�,���P�(���
�¶�'���&{~¹
�(¿���}P�W�,���S�(�Ô�'}P�(�(�K�'���ó�� ¾ �����S}P�P�Ý�P���;ê��
���S�C������(�
�(�8���W�����&�¢}°�P���¢�'�S�����������H����¯�ó��P�;ê?�Så)�����S}P�P�H���XO��S�����
� � � ¾ �¯

��b�O=RUdfYXM|dfiQSvO=[Qo�[kOVsU¢=svRU`\dk~vsUR � i¤¢VsyÈ !'! È�OGÌ,WZO=[fdkehgUY\b�O=RysURUS.R?]_ehgyOVMPRUOVr m�] �vM|rtsUr³b�OVMÈ !³! ô�OGÌ±�URUSUOVi�dfMPehgnb�OVM�È ! È'��OGÌ�O=MPRvOz NsUu|uPuPM|RUMPOVRqb�OV[k�UgU[fsURU`U�_LcM|O¯b�O=d�i^Oc��MPr¶sUuw]_ikMPY\R¶SUMPOVdkO=d�LcMj�w��©OV[kO=Rv¢=dk~�O � ik[ksUrnd�xzMP[kS¶r(Mji�SUOV[�MPRQaNbUb6� * �|Æ\Æp¨ÒÊ�ªI`\OV¢=O=M|`Zi^OVR"$}OVY\r(Oli^[fMPOH§_RUSUO=[fsURU`�OV[k[fO=MPehg�i=����MPRik[kMP`ZY\R?]Zu��¡~�²D[^]ZrnMPS?]_u��©�URv¬¦]Zehg � Y�YZ[kSUM|RUMPOV[fi^OVd
MnIII `ZO=g�i�M|R�O=M|R�W\OV[k¢=OV[k[�i}Y � ih]ZOVSU[kM|dkehg¸dkOVehgUdf�¾]_ehg� Y�Y\[fSUMPRvMPO=[�i^OVd

MnIV �Ub�O=[V�«LcMPO}½¯b�OV[kO=M|RUdfikMPrnrtsURU`¶¢VxzMPdfehgUO=R���MPr¶sUuw]_ikMPY\R(sURUS��Ð�v~�O=[fMPrnO=R�izMPd�idfO=gU[¯`\svi�����dkY�x�Y\gUu;SUMPOpF]Z`\O}SUOVd�m�M|RUMPr¶sUr,]Zu|dz]ZsUehg�SvMPOp NsUu|uPSUsv[kehgU`�§_RU`\O}dkM|RUS�[fO=~U[fY�SvsU¢=M|O=[fi=�LcM|O�·cRUSvO=[ksvRU`¶SUOV[9r(Mjiki^u|O=[fO=R¹m�]_RU`�]ZR��¡%MP`�]ZRvS���LcM|dfi^]ZRU¢ÎM|dfi9rnM|i
0.09

# SvO=svikuPMPehg � uPOVMPRUOV[9]ZuPd�M|r
S1→S2

�¡½Nb�O=[f`�]ZRU`U�ULcMPO�b�O=dfY\RUSUOV[kd¯dfih]_[ � Opacsvdk~U[k§Z`\sURU`nSUOVd�m�M|RUMPr¶sUr(d°b�OVM%[kO=uP]_i^MjW¤RvMPO=Sv[kMP`ZO=R��RUOV[k`\M|O=R�¨ÒÈ !³! ÆzOGÌ WZO=[f`\uPM|ehgUO=Rnr(Mji�È !³! �}OGÌ �©�v[
S1→S2

ª�MPdfi�i¡²D~UM|dkehg¹�©�U[9O=M|RUO=R(½Nb�O=[f`�]ZRU`}¢VxzM��dfehgUO=Rn�©�URv�w�IsURUSndkOVehgUdf�¾]ZehgvO=[�o¯Y�Y\[fSUMPRU]_i^M|Y\R6� xzMPOzMPRno}]Z~6�
�v�Ñ�}]ZRnO=MPRvO=r�M|SUOH]Zu|MPdfMPO=[�i^OVRnm�]ZRU`�]_R��®¯Ol�v]\]³�qsUY � Y\rn~UuPO��BSvO=rnY\RUdfik[kM|O=[fiµxzMP[fS6�;�9b�O=R��¾]ZuPu|dµSUYZ[fitM|dfiµO=M|RBÌ9O=[f`\uPOVMPehgB¢lxzMPdfehgUO=R.SUOVR±��[��`\OVbURUM|dkdkOVR¶SUOV[���m��q��Ã°OV[kOVehgURqsURU`\OVRQsURUSQm	Y\uPO � �vuPY\[fbUM|i^]Zuj�¡º¯OVehgURqsURU`\OVRp`ZO=¢=YZ`\O=Rpx°Y\[fSUO=R¦�óx�Y\b�O=Mu|OVi^¢li^OV[kO�¢VsU[z�¡RqikO=[f~U[kOlih]_ikMPY\R¿SUOV[zo}]ZR�i^O=R�WZO=[^§_RUSUO=[fsURU`(MPr Ã°MPu|S¤W\Y\R�ñ�[kbvM|ih]_uPrnMPdkehgqsURv`\dkOl¬¦O � ikO=RSUM|O=R�i^OVR6�LcM|O¿MPR.o}]Z~6���v�Ñ�TsURUS��U� ! ]ZsUd��©�UgU[ku|MPehg±b�O=`\[f�URUSUOli^OVR¼�¡R�i^OV[k~U[fOVi^]_i^M|Y\RUO=RyMPR.Ã�O=¢=sv`B]Zs��cSUM|O�q��¥¦sUdfi^]ZRUSUdf�Ub�O=[k`\§ZRU`\O}MPr �����k����m�]ZRU`�]_R � Y\rn~Uu|Ol��dfMPRUS	gUMPOV[�RUYDehg�OVMPRUr(]Zu � sU[f¢µ¢VsUd^]ZrnrnO=RU`\O���¾]Zdfdfi���Ð�U[¹SUOVR
S2→S3

�¡½Nb�O=[f`�]ZRU`X¢=OVMP`\OVR�SUM|O����ca����q�¡��[k`\OVbURUMPdfdkO�O=MPRvO=RyacRUd�i^MPOV`BSUOV[(aNRU¢H]_gUuSUOV[
2.7

# ��Ì9O � i^Y\[fO=R±W\YZRy¢lx°OVM�MPr
S2
��¥¦svdfih]_RUS.]Zsv�¯SU[fO=MÎM|r

S3
��¥¦sUd�ih]ZRUS¦�ÐxÎ]_dQO=MPRvO=R±acRvdfi^M|O=`SUOV[�SUM��

µ
�GY���Y_��Ì9O=[fbU[k�Ue � sURv`\O=R�WZO=[kr¶svi^OVRXuP§Zdkd�iH�¦LcMPOQÃ�MPuPSvsURU`¤OVMPRUOV[cx�O=M|ikO=[fO=R¸SUM��

µ
�GY���Y_�¡Ã°[k�ve � Ob�O=M|RUg?]Zuji^OViFx°]ZgU[fdkehgUOVMPRUu|MPehgQSUOVR¶ÀBOVehgUdkOVuUO=M|RUO=[Ir(YZRUY_�

µ
�¡YH��Y_��Ã°[f�Ue � O�¢=sQOVMPRUOV[ISvMj�

µ
�¡YH��Y_��Ã°[f�Ue � O_�¥¦sUdk]Zrnr(OVR¼rnM|inSUOVR{��[k`\OVbURUMPdfdkOVR{SUO=[n��a� N���q����M|rtsUuP]_i^M|Y\RUO=R.uP§Zdkd�i¤dfMPehg5SUM|O=d(S?]ZgUM|RU`\O=gvO=RUSM|RqikO=[f~U[kOli^MPOV[kOVR6��S?]Zdfd(OVMPR±i^OV[krnMPR?]_uPO=[t�v]ZsUOV[kd�i^YZònMP`\]ZRUS.O=M|RUO=d

MnIV �¡�¡Y\RUd¹SUM|O¿sURqb�OVdkOli^¢VikO�o¯Y_�Y\[fSUMPRU]_i^M|Y\RUdkd�i^OVuPuPOcSUO=dN¢=svWZY\[N�©�UR�¬6]Zehg � YDY\[kSUM|RUMPOV[fikO=R
MnIII ]Zs�¬¦�Uu|u|izsURvS�S?]ZSvsU[kehg�SvMPOpacsUdfbUMPu��SUsvRU`¤OVMPRUOV[zx�O=Mji^OV[kO=R�SUMj�

µ
�¡YH��Y_��Ã�[k�Ue � Opb�OVxzM|[ � iH��LcM|O=dfO=[cm�O=ehg?]_RUMPdfrtsUdcb�O=SU]Z[f��RqsU[¯rnMPRUM|r¤]Zu|O=[Ì9OV[kdkehgvMPO=bvsURU`¹SUO=[°aÎi^Y\r � OV[kRUO�sURvS � Y\rnr¶iÎY\gvRUO�%MP`�]_RUSUO=RU]ZsUdfi^]ZsUdfehgU[kO=] � i^MPYZR�]_sUd=�vL�]Z[k�vb�OV[��gUM|R?]ZsUd � ]ZRvRySU]Zd¹bU[k�Ue � O=RqbUM|uPSUOVRUSUO¸��]ZsUO=[fdfikYZ¬6]ói^Y\r dkMPehgydkehgvY\R¼dfO=gU[nR?]Zgy]ZR.SUOV[ � �vRv�Ñi^M|`\O=RÃ°M|RUSUsURv`\dkd�i^O=u|uPOQb�O��?RvSUO=R6�;LcM|O(ñc��M|S?]_i^M|Y\R¸O=M|RUO=d��©�UR�¬6]Zehg � YDY\[fSUMPRUM|O=[�i^O=R

MnIII
� ]ZRURXSUO=RXb�Ol�dfehgU[kM|O=b�O=RÁm�O=ehgU]ZRUMPdfrtsUd}W\Y\[k]ZsUdfdkOVik¢=OVRBYDSUO=[�`\]Z[�b�OlxzMP[ � O=R¦�%S?]"O=M|RUOt�©�URv¬¦]ZehgUOnoNYDY\[fSUMPR?]ói^MPYZR�©�U[FOVMPR

MnIV OVRUO=[f`\OVikMPdfehg¶dkOVgU[ÐsvRU`\�URUd�i^M|`NM|dfi;sURUSµdkY\rnM|iFdfO=ehgUd��¾]Zehg��¡Y � i^]ZO=Sv[kMPdfehgUOzoNYDY\[fSUMPR?]ói^MPYZRSUOVsvi^u|MPehg�b�OVW\YZ[k¢=sv`ZizxzMP[kS¦�
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LcOV[

S1→S2

�¡½Nb�O=[k`\]ZRU`QsUR�i^OV[kdfehgUO=M|SUOViNdkM|ehg	WZY\R�SvO=R�]ZRUSUOV[kO=R	S?]Z[fMPR6��S?]Zdfd¯dfMPehg	MPr ���ca����� O=M|RUO=[fuPOVMcacRv¢=O=M|ehgUO=R �©�U["OVMPRUO�·cRUSvO=[ksvRU`.SUO=[¿Ã�[k�Ue � O=RUd�i^[ks � iksU[b�?RUSUOVR6��O=dÝ+fOVSUYDehg ¢Vs{O=M|RUO=[SUO=svikuPM|ehgUO=RXÌ9O=[ � �U[f¢=sURv`�SUO=[¶m�]ZRv`�]ZR��¡FM|`�]ZRUSD��LcM|dfih]_RU¢ � Y\rnr¶i=�6acu|uPO¹Ol��~�O=[kM|r(OVR�i^O=u|uPOVRÁLc]_i^OVRSUO=svikO=R�S?]Z[k�vb�OV[kgUM|R?]ZsUdz]Zs��ÐOVMPRUOpm�]_RU`�]ZRUYH��MPSU]_i^M|Y\R¿Y\gURUO}¢VsUd^§_ik¢=u|MPehgUOpLcOV~U[kYZikY\RUM|O=[ksvRU`\O=R�gUM|R6��¡r
S0

��¥¦sUdfi^]ZRUSBOV[k`\OVb�OVR±SUMPO¤����a����q��L�]ói^O=RB¢Vx�O=M�WZO=[fdkehgUM|O=SUOVR¼uP]ZRU`\O¤m�R���m�R��GÌ9O � i^Y\[fO=Ro�O=MPRvO=Rpr(Mji6O=M|RUO=[FF§ZRv`\O�W\Y\RpeH]v� ∼ 2.72
# sURUS}O=M|RUO=RpOVi¡x°]ZdFuw§_RU`\O=[fO=R}rnM|i ∼ 2.8

# � LcMPOVdkO � LZRURUO=RO=MPRvO=r
Mn2(µ2−O)2

sURUS(O=MPRvO=r
Mn(µ−OH)(µ−O)

��m	YZi^MjWQ¢=sU`ZO=Y\[fSURUOVi�x°OV[kSUOVR6�ULNMPON;§_RU`\OSUO=[�b�OVMPSUOVR¿m�RD��m�R���Ì9O � i^YZ[kO=R(MPr
S1
��¥¦sUd�ih]ZRvS(M|dfi�uPOVMPehg�i�sUR�i^O=[fdkehgUM|O=SUu|MPehg6�qOli¡xÎ]pb�OVM

2.69
# sURUS

2.74
# ��LcMPONÌ9O=[ � �U[f¢=sURv`QSUO=[

2.8
# ��LcM|dfih]_RU¢cM|r

S0
¢=s¿OVMPRUOV[ ∼ 2.72

# ��LNMPdfi^]ZRU¢�M|r
S1
��¥¦sUd�ih]ZRUSMPdfi�SUMP[fO � i�SUsU[fehg¸SUMPOtLcO=~U[fYZi^YZRUMPOV[ksURU`¿OVMPRUOV[cM|r

S0

WZY\[ku|MPOV`\O=RUSvO=R
MnIIMnIII(µ−O)(µ−OH)

��9M|RUgUOVM|iz¢=s	O=[ � uw§Z[fO=R6�Ux°]Zdz¢=s	O=M|RUO=[
MIII

2 (µ−O)2

�9M|RUgUOVM|i��©�UgU[�iH�6�
�¡r ®NMPRqbUu|MPe � ]Zsv��SUMPOVdkOQ�¡R�i^OV[k~U[fOVih]ói^MPYZRUO=R � L\RvRUO=RT�©Y\uP`ZO=RUSUOVRÁ��ehgUuPsvdkdf�©YZuP`\OV[ksURU`ZO=RÁ]ZsUd�SUOVRgUMPOV[�`\OV¢=OVMP`ZikO=R(�ca� N��������M|rtsUuw]ói^MPYZRUO=Rn]ZR"m�Y�SvO=uPu|O=R(SUO=d°���D�k����m�]ZRU`�]ZR � Y\rn~UuPO��n`\O=¢VY\`\OVR(x�O=[��SUO=Ro�
Æ\�zLcMPO	®z²�~�YZikgUO=dfOZ��S?]ZdkdnSUOV[

S2→S3
��½¯b�OV[k`�]_RU`TO=MPRvO

MnIIIL5→MnIVL6
�GÏI[k]ZRUd��©Y\[kr(]_i^M|Y\RS?]Z[fdfi^OVuPujiH��xzM|[kS�MPR�]_uPuPOVR"��ac c���q���DMPrtsUuP]_i^M|Y\RUOVR¤b�O=dfi^§_i^M|`ZiH�ULcMPOVdÎxzsU[kSUO}M|R¿[kO=~v[^§ZdfO=R�ih]_ikMj�W\OVR	m�Y�SvO=uPu|O=R6�qM|R"�Ð]_[^]ZrnOVikO=[kd�i^sUSvMPO=R¤¢=sU[°�9R�if�©O=[kRqsURv`QO=MPRvO=dÎ%M|`�]ZRUSUOVR6�qMPR"��MPrtsvuw]_ikMPY\RUOVR]ZRyL��ÐÏ°�GY\~vi^M|r(M|O=[�i^O=Ry�qi^[ks � iksU[kOVR¼dfY�xzMPO�MPR.o�sU[�W\O=RU]ZRU~?]ZdfdksURv`BSUOV[(LNM|¬�O=[kOVRU¢=df~�O � i^[kOVRSUO=rnY\RUd�i^[fMPO=[�iH�

���zLcMPO�®¯²D~�YZi^gvO=dkO_��SU]ZdkdnMPr
S2→S3

��½¯b�OV[k`�]_RU`ÁOVMPR�ñN��²Du���º¯]ZSUM � ]Zu°`\O=bUM|uPSUOliQxzMP[fS6��xzMPSUOV[��dk~U[fMPehg�iNSUO=R���[k`\OVbURUMPdfdkOVR�SUOV[z�ca� N��������M|rtsUuw]ói^MPYZRUO=R6�
�v�zLcO=[

S1→S2

��½¯b�OV[k`�]_RU` � ]ZRUR¸SUsU[fehgÁOVMPRUO
MnIIIL5→MnIVL6

�GÏI[k]ZRUd��©Y\[kr(]_i^M|Y\R�b�O=dfehgU[kM|Ol�b�OVR±x°OV[kSUOVR6���¡r �¯R�i^O=[fdkehgUM|O=Sy¢=s±SUOVR±Ì9O=[ � �U[f¢=sURv`\O=RyO=M|RUO=[tÍ\]ZgUR��GÏIOVuPuPOV[��Ga�ehgUdkO"xzM|O"MPRo}]Z~6�IÈv� ! sURUS@Èv� È	SUO=s�i^OVitS?]ZdµLcM|¬�O=[fO=RU¢Vdk~�O � i^[fsUr»]Zs���O=M|RUO(`ZuPO=M|ehgUr(§Z£\MP`ZOtÌ9O=[ � �U[f¢=sURv`]ZuPu|O=[�LNMPdfi^]ZRU¢VO=R	gUMPR6�
�U�zLcO=[
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