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Table 2 - Charge characteristics (q, charge units), bond lengths (ra g, nm),
enthalpy of formation (AH", k]/maol), total energy (Ey k]/mol), dipole moment (u, D)
in model systems sphalerite-neutral molecules

Compound q. units charge Tan, DM AH", kJ/mal u D
Zny5¢-HF -1507.41 1.63
Zn (on all atoms) -0,01 Zn;-54 0,241
S-g, 5.,. Sﬁ +0,02 FE'H].'J 0,094
Sa -0,003 Sy-Hyg 0,409
F 0,17
£ny5-HCL -1343,36 2,79
Zn 0,01 Sg-Hp 0,550
5.5 +0,03 Hy-Cl, 0,134
55, 0,03 Cly-Zn 0,241
Cl 0,20
Zny5¢-HBr -1272,48 4,15
Zn -0,002 S3-Hyg 0,170
S, +0,01 Brg-Hy; 0,156
S B 5 +0,03 S,-Zn; 0,241
Br -0,30
Zny5,.-H:0 -1468,12 1,92
Zn -0.01 ST'HQ 0,409
5.5 £0,01 Hy-0,, 0,005
5 -0,003 Oyp-Hy, 0,085
Se 0,02 Sz-Zng 0,232
O 0,36
Zny54-Ha05 Sg-Fng 0,241 -1414 69 0,15
Zn 0,01 Sg-Hg 0,408
ng, 51. S.E +0,02 Hg-D][. 0,094
Se -0,003 Oyg-0y; 0,148
i ;i 021 0,,-H,, 0,094
Zny5,.HNO; -1307,00 2,40
n -0.01 Sg-Hg 0,757
S]. 54. 53 +0,02 Hg-D][. 0,285
S 0,01 Oo-Nyy 0,138
N, +1,36 Ny-Oy; 0,117
g -0.46 Sy-Zng 0,241
Oz 0,55
Zny5,-HCIO; -22556,01 1,78
Zn 0,11 C][—D“ﬂ,]?l
52 +0,10 D[]-H”_-. 0,085
O £0,12 H,,-S; 0,506
On 0,32 Sg-Zn 0,231
Cly £0,12
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