
 

Cronfa -  Swansea University Open Access Repository

   

_____________________________________________________________

   
This is an author produced version of a paper published in:

The Journal of Physical Chemistry C

                                             

   
Cronfa URL for this paper:

http://cronfa.swan.ac.uk/Record/cronfa38963

_____________________________________________________________

 
Paper:

Povia, M., Sottmann, J., Portale, G., Knudsen, K., Margadonna, S. & Sartori, S. (2018).  Operando SAXS/WAXS on

the a-P/C as the Anode for Na-Ion Batteries. The Journal of Physical Chemistry C, 122(11), 5917-5923.

http://dx.doi.org/10.1021/acs.jpcc.7b12825

 

 

 

 

 

 

 

_____________________________________________________________
  
This item is brought to you by Swansea University. Any person downloading material is agreeing to abide by the terms

of the repository licence. Copies of full text items may be used or reproduced in any format or medium, without prior

permission for personal research or study, educational or non-commercial purposes only. The copyright for any work

remains with the original author unless otherwise specified. The full-text must not be sold in any format or medium

without the formal permission of the copyright holder.

 

Permission for multiple reproductions should be obtained from the original author.

 

Authors are personally responsible for adhering to copyright and publisher restrictions when uploading content to the

repository.

 

http://www.swansea.ac.uk/library/researchsupport/ris-support/ 

brought to you by COREView metadata, citation and similar papers at core.ac.uk

provided by Cronfa at Swansea University

https://core.ac.uk/display/151370342?utm_source=pdf&utm_medium=banner&utm_campaign=pdf-decoration-v1
http://cronfa.swan.ac.uk/Record/cronfa38963
http://dx.doi.org/10.1021/acs.jpcc.7b12825
http://www.swansea.ac.uk/library/researchsupport/ris-support/ 


 

� ��

�

����������������������	
����	������������	
�����	���������

�

������ ���	�
�� ����� ��������
�� �	������ �������
�� �������� ��� ������
�� �������

��������������������	���������	�
��

�
������������	 
�	 �������	 ����������	 
�	 ���
�	 ���������	 ����	 �
�	 �����	 ��� 	���
�	

!
�"��
��

������������	
�	#��������	����������	
�	���
�	���������	����	�
�	�����	���$	���
�	

!
�"��	

��%����&�	 '�����(��	 �
�	 )�������	*���������	 ����������	 
�	+�
���,���	!�-��.
�,	 ��	

/0�0	)+�	+�
���,���	1�	!����������
�	
������	�����������

	
'23�	����	�
�	���	4�40	5-������	!
�"��	

��#
���,�	
�	3�,�������,�	6"�����	�����������	6"�����	6)�	����	�5	
�
	����������	
�	1���
�
,�	6�������	����������	
�	���
�	����	�
�	0��	4�40	5-������	

!
�"���

�

����������	��������� ��!��	� ����	��������	"	���	�����

�

�

����	���

#��������������	�����������������	��������$	��������������	������������$�����������

�����	��� ���� ��� ���	����� ����	�	��� �	�������� ���� ������������$� �����	%����

�������
� ����!������ &!��$� ������	��� '�#&�(� ���� )	��!������ &!��$� ������	���

'*#&�(�)���� ����	���� ��� 	����	����� ���������� ���������������	���� ������������

�����+�!	���������$
�)	�����������	�������������	�������������	,�'�!�-�(�������

���	��� ������ �����	��� 	�� �� �)�����.� �$��� ������ /��� �����	��� ������ ������ 	�� ����

������	��������$����	���+�0�
�)�	������	����	�����	������������������	�������������

����	�	�	����!�-���1������������$	��������*#&������������������	��������$����	���

���������������$��������������������	����2�)����
��#&���������)������������	���

��!�����	3��	���������������	������	��������	���������������������������!����	����

)	����������	�����&!��$��	������	��
� ���������	��� ����� ���������������	����	������

��� 4�5� ���� 1����������
� ���� ����$	� ��� ���� �#&�� ����� ��)� ����� ���� ����������

����	����������	��������	��
�)�	���	������������������	�$����	��������	�������

Page 1 of 22

ACS Paragon Plus Environment

The Journal of Physical Chemistry

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

39

40

41

42

43

44

45

46

47

48

49

50

51

52

53

54

55

56

57

58

59

60



� ��

������/������������������ 	��	����� ����� ��������	���	�������#&�-*#&����������

	����������$
� ���� ���!�������	���$
� ��� �� )��.	��� �����������	���� ����� ����

�	���	���� ��)� ������	�� ��� �����	��� �����)	�� ������������ /�	� ������� ���� ���

����	��������������$������$���������	�����������������	�������������	���

	

�������������

7����!�����������	���������	���%�	�������� ����	�������	����������)����������$�

������	����������)�����	������	���	�������������%����	�$�������	��������	����������

���� ���� 	�������	��� ��� ���� $���
� ��	��!	��� ������	�� '�89(� ���� �����	��� ��

��������	�����������	��	��!����������	���������	���	����������	������������������	���

��������$���	�	3���	���	��	��!	���������	��')	��������	�	�������	�$����0:;��#�-�(
�����

����������������.	�����������	���������	�	�����������!�������	������	�����������

������ �����	�$�<� *	��� ������� ��� ������ ���� �89� ������ 	� �� ����� ��� ���.� ����

��������	������)����)��.������	��	��!	���������	���������	�	�����������������	��$�

����� +�!	��� ��� ���	���� ����	�	��
� ���� +�� 	����	��� 	�� �����	��� 	�

�������$���	����$������������
��	�	�	��������	�	�����0=!0>��#�-��;�#���)�����������

�����	��� ����� ����� ��������� ��� ��� �	������ ���� �89
� ���� �� ������ �,	��� ';==�

�#�-�(0� �	.�� 	���!�,	��4���� �	���	��!�,	���':=!<5?��#�-�(� >
@����� 	����	��
:� �����!

������� '0==� �#�-�(
5� ����$� '0==!5>=� �#�-�
� �������;-�
?� ����-�
<=� 1���;
<<(
� 
<<�

������� ����.
<;� ���� ���	��� ���;� ���������	�� ';>=!?==� �#�-�(�<0
<4� A������$
� 	��

)�� ������������ ����� ��������� ������� ���� ���� ��� ���� �� ������ ���� �89�<>�

A���������	��������������������������	���������������������������.���������
�����

���������������������	�������������	�������������	,�'�!�-�(
���)	������������

������� ���	����� ���� ���� �$��	��� �����������
� �������$� ���� ��� ���� ������� ����	,�

	�����	��� ��������������������	�	�$�<@
<:
<5� 8���������
� ����� ���	�� ��)��������

���	�	�	�����	����$��	������-���	���������������	�	�	�$��#�����.��������	������������

����	��������	���������������������	������������$�������	�	�$�����+�B������������

C��������� ��������� ��� �� �������	���� ���	�	�� �����	�$� ��� ;>?@� �#�-�� ����

����	���� )	��� #� D� 7	
� +�
� 	�� ����� ���� ��,������� '����� ������ �@0-���(� #0��

��.��	�������������#����������!�,	�����#B����������0!���������	����)����$�� �����

��$���	������������#B�)	��������	���$�����,���!�	.���	�����������E�������������$���

	��������	��!�	.����������#B������0!�<?��

	 �������
� �	������	��� �����	%��� '&!��$� ��� �������!����(
� )����� ����

�����������������������������	���������$����	������	�	����������������������	����

Page 2 of 22

ACS Paragon Plus Environment

The Journal of Physical Chemistry

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

39

40

41

42

43

44

45

46

47

48

49

50

51

52

53

54

55

56

57

58

59

60



� ��

����
� ���� �����	��� �� ���� ��	���� ������������ ������� ��� ���������	3��	��� ����

�����������	���� ������ ����� ������ ���������� �����	���� ����	��� ��� ������	��� ����

��$����	��������������������������$�
������
���������������� 2�)����
�	�����$�$���
�

���	�������������-�	��������������������	��������	���	����������� /��	�����������

��	��� ��� ������� �������	��� ������	�� )�� ���	���� ��������� ��� ���$� 	�� ����	�� ����

������	�������������	������ ������������������)	��������!������&!��$�������	���

'�#&�(��/�	�	������$������������	%������	����	����������������������������	������

����!�����
� ������������$� ��� ���� ������!������ ������ 	�������	��� ����	���� )	���

)	��!������&!��$�������	���'*#&�(��2���	�
�)�������������	������������%�		�	���

��� �#&�� ���� *#&�� ����� ��� �� �	��!�����	�$� ��������� ������ ���� �89� ���	���

������-�	��������$�����/������������������	����$��	��	��������	�	�	�$�������	����

���������	����������������������������� ����������	���������� ������ �����
�)	������

�	�����	�������������/�������;;�����	���������$�)��.�	�������		�������
�����

����������,�����	������������	��������������������	��������������������������$�

���� ��������$� ����$3��
� ���� ���	���	��� ���� 	��	�	����� �����	���	��� ��� ���� �#&��

	������$�����	������8���(������������������������������������*���������������)�

���� 
������
� ����	���	��� ��� ����	���� �����	%��� ���� ���� �	���� ��� ������	��

��.	��� ������ ���	��� �$��	���� /��� ��� ��� �#&�� ������ ���� ����� ��� ����������

����������������	���������������������	����������	����&A����������

�

����������	����������

/��� �!�-�� ���������	��� )�� $����	3��� �$� �	��!�����$� ����� �	��	��� ���

�������	��� ���� ��������� ��)���� '??�??F
� �	���� #���	��(� )	��� ������� ����.�

'�������
�/	����(�����!�-�����	�����: 0
�����;4����������)	�������!��!��)���!���	�����

;= <�� 9���� �	��	��� )�� ����	��� ���� )	��� �� 1�	���� ������	����� :
� ��� :>=� ���
� ������

�������

/���������)������������$��	,	����������	��������	���'5=�)��F(�)	���<=�)��F�

������������<=�)��F��	,�����������$�����	����� 	��)������/����	,�����������$����

�	����� )�� �������� ��� �)�� �	�������� .	��� ��� ��	��� �����,$����$�� '���( � >=�

)��F������)D�;>=
===�C*�'�	����#���	��(�����>=�)��F������)�D�:==
===�C*�

'�	����#���	��(��/����!�������������$�)���������$��������$���������������������

����	������	������	���$�)�����	������������/�������$�)����	����������������	��

�����������@=���������	����'�	������	�.����������������)��������;=���(��

Page 3 of 22

ACS Paragon Plus Environment

The Journal of Physical Chemistry

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

39

40

41

42

43

44

45

46

47

48

49

50

51

52

53

54

55

56

57

58

59

60



� ��

#�����!������������������!�-������������������	��+����������������������)��

��������	�����&!��$� ������������)�����.!�$��������������	����������	����������

)	���)�;;�#������	�������������'*������
��1-�(�)����.���)	���������������$���

'<��+��1@�	��C� �C��'< <�)��F(�)	����������	�	������>�)��F����1C�
�)�����C��D�

���$��������������
��C��D��	���$�����������
�1C��D� ������!���$����������������#���

����	����)�������������������	����#���	��(��

/��������)������	�������		����������$�)	�����������������	����	���&!��$�

������ �#&�� ���� *#&�� )���� ���������� 	�� ��������� )	��� ���� ���� ����� ��� �����	���

9�;@9� ��� ���� C�������� �$���������� 'C�A1(� 	�� ��������
� 1������;4
;>� /���

)����������)��G�D�=�5;@@@�H�'���������	���������&!��$������$����<>�.�I(���������

�����	3��)��<�>����,�=�0�����

/����#&�����������)�����	�����<���������������	���������<0=�������������

������� /��� ���	����	��� ��� ���� ������	��� ������� )�� ���������� �$� �	��� ����

�	������	��� ���.� ��	�	��� ��� �� 	����� ��������� �������� ��)���� ������� ���������

�������	����������.��������������	������������������		���)��������	����*#&��

)�� ����������	��� �� �	�����0==����������� ������� ��� �� �	������ ��� ;:� ��� ����� ����

�������/����������������)�����	��������	���������	�	�������	����������	����������

��������������#�;J0���)�����9�����#&������*#&��;��	�����)����	�������������

�������� <�� ����	��� �$� ����� ��� ���� �$����!����� 9K997C� ���)���� ���.����

���	������������������	���;@��

*�	��� 	����	��	��� )	��� &!��$
� ���� ����� )�� ���������� ��� �� �����������

'9����#77
� #����(� ��� ������� ���� ����������	�� ������-�	������� �$���� ��� �-<=��

/����,�������	�����������������#&������*#&��	�����)��@=�����������,������

���	���)������ 	���������$� �)���	����� '�����	��������������������� ��)�� 	��

1	������<
��;������0��������������������$�8�������	��(��3�8���(��#&������*#&��

�������������������	������������������������������)��������������)	�����������

)��������������@=������,�������	���'1	������4�����������8���(��#&�(��

�

������	��� �������

���	��������	��!�����$�������	��	���������	�	������������)�����.���	�����������

������� �����	��� 	�� �� ����������� �	��	���	��� ��� �� 	�� ���� ������� ����	,� '��

����	����� �$� ���� C�&�����������
� 1	����� �>(�� /�	� ����� ��� ���� ������	��� ��� �!

�-��� +���������� ��� �� 	������� ���	�� ������� ��� ��� 0=5F� ���	��� ��	��	���

'���������	��� ��� ���� �����	��� �����(
� )	��� ���� ������ ������� ��� ���� +�0�� '>:�4�

Page 4 of 22

ACS Paragon Plus Environment

The Journal of Physical Chemistry

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

39

40

41

42

43

44

45

46

47

48

49

50

51

52

53

54

55

56

57

58

59

60



� ��

��0-���(� ��	��� ����� �	��� �	����� ����� ���� ������ ������� ��� ���� ���� �� '<4�<�

��0-���(�<:� 8�� �������
� �� ������ ������� ���	��	��� 	� �� �	�	�	��� ������� ���� ����

������������ ��� ������	�
;:
;5� ������� ������	���� ���� 	������� �$� ������ �������

������������������� ���� ��������	���������	�	�$����� ��� ���� ������ �����������)����

���� ���	��� �����	��� ���� ���� �������� ����������� /��� ������� ����	,� 	�� ���� �!�-�� 	�

�������� ��� ������� ���� ������	���� ���� ���	��� ������-�	������
<@
<:� )�	��� 	��

�����	���	�������������	�	�������	�$�	�����	�	����'<:0��#�-�(
<>���	���<0��	�����)���

����� ���� �������	���� �����	�$� ��� ��� J���� ���� ������ 	� ��������� �$� �	��	��
� ����

��������$����!�	�.��������!�	���	�����	�����������	���������$�����	����
�������

���
� �������� ���� �����������	���� ������������ ��� ���� ��������!�����

�����	���;?
0=�

1	�����<����)���������������������	���������	�	�������	�$�	������
������
����

��� �#&�-*#&�-����������� ��� C�A1�� /��� ���	��	��� ��� ���� ������ ������	��� 	�

�������� ���	��� +�B-+��� /��� �����	�$� ���� ���� �	��� �$���� ������� �� ������ ��� ;===�

�#�-�
� ����� ���� �������	���� ������ ';>?@� �#�-�(� )	��� �� ������ �����	���� ���	�	��

�����	�$����<:@;��#�-��'�����������������	�	���$����5>F(��/��������������	����������

������$�	����������	3����$��)������
����<�=!=�4�I�����=�4!=�;�I
������������������=�;�

I��/����	�����������	���������������������=�>�I���������������
����=�@!=�5�I
�=�5!

<�;� I
� ���� <�;!<�>� I
� ������	���$�� ���� ��� ���� ����� ��	��� ���� ���� �����		���

�������$
�����&!��$��������������������)����������$
�����������	����������������

�	���������������� ����������$� '�����
��������
���������$��
�����(�)	��������	����� ��� ����

����������#&������*#&��	������8�������)����������� 	����������	�����������$	�	�

��������	����2�)����
�1	�����<������<����)�����������	�����������	������	������.�

'<<=(�����'<=0(������$����	���+�0�
���������$��		����	�������!������;�>!�;�0�H��������

*#&�����	���#�	������������������	���'���=�;�I����1	�����<�(������������������	�	�	���

������	��������$����	���+�0�����1	�����<���/���	����������+�0�����������,	����

	����	�$� ��� ���� ���� ��� ���� ��	��	��� '������(� ������ '���������	��� ��� ��	��� �� 	��

1	�����<�(�����	�������	��	���'�	������(�����+�0�����.�	����	�$���������'1	�����

<�(����	����������������	����������������	���C
����������	����������������	���������

<�>�I�	��1	�����<���/���+��������������	������	����������������������������

���� ��$����	��� ����� )	��� �	�������� ��	��	�����$
0<� ���� ���$� ���� ��$����	��� +�0��

'�@0-���(� )�� ��������� )	��� &!��$� ������ L	��� ��	 ���
<@� �������� �� ��	����

����	��	��� ����� �������� ���� �����)	��� ���� � +�0�
� +�;�
� +��
� +��:
� ���� ���

2�)����
� �������$� ��������� ��	 ���0;� �������� ��� ��������	��� ����� ����	�	��� �����

Page 5 of 22

ACS Paragon Plus Environment

The Journal of Physical Chemistry

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

39

40

41

42

43

44

45

46

47

48

49

50

51

52

53

54

55

56

57

58

59

60



� 	�

��������
������
	���������������	�	�����	���	��	���	��������	���'��1(
�&!��$�

��������� ���������$� '�/(� ���� ���	�$� �����	��� �����$� '�1/(� ��������	���� /���

������� �������� ���� ��	��	��� ���� �� �����) � +�;�0
� +�0�4
� +��
� +�>�4
� +�4�0
�

+�0���/�������	��	�����������	����� �+�0�
�+�;�@�
�+�;�0����

�����������������������������������	��������	���	������	�	�	��������	���������

��� ���� ������-�	������� �$���
� *#&�� ����� ������ �	��� 	���������� ����������

	�������	��� ��� ���� �����	��� ��.	��� ������� /��������
� ���� 	���������� �������	��� ���

�#&������������������	������	����������������	�����	�	�����	�������	����

1���	���	�	�$
�1	�����;����)������#&������������������	��	���������������

�������������-�	��������$�����#����������������������	��	����������������������

������� ��� 	�� ��������� ����
� �� 	��	������ �$� *#&�
� ���� �#&�� �����������

������$� ��)� ����� ���� ����	��� ��� ���� ���	��	��� ��� ���� ����������� '����.� �����(� 	�

�	�������� ����� ���� ����	��� ������ ���� ������-�	������� �$���� 	� ���������� '���� �����(��

/�	�	��	���������������������������������$��������������	����	�	�������������$�

������ ���� �	��� �$����� ���	��� ���� �����	��� �� 	����
� /
� ������� ���� 	������� '1	�����

;�(
�)�	���	��	����	�$�����	�������������	����	���������

8������	���$
� ������ ��	��� �� ��� 1	����� <�
� ���� ������	��� ����	��	���

���������� ��� ���� ����������� ���� ���)��� ��� ���� ��)� �������� 	�� ���� �#&�� ������

	��	������ �� M� '1	����� ;�(�� /�	� ����� 	����� 	� �	.��$� ��� ����� ����� ���� �$��� ���

������������� 	�� ���� ������� 9�	��� ���� ����������� ��� 	����� M� ���� /
� ���� ����

	����	�$� ���� ���� ����� ��� ���� �#&�� ������ 	�� ���� %!������ =�;!0-��� ������� ������

�	������� '1	�����;�(��/���������������������	���� ��� ��������������������	�������

������������������������.��������	��
�����$��������	���������.�������������	�������

)������������������	�	���	���	�����������������%�D�4-��
����������	����������.������

)	���)� ��� ���� �����������	���� ����� ���� 	�� ���� �,���	������/�	����.� 	� ��������

���	��� ���� ���	��� �$���
� �����	��� ����� ��� 	��	�	����� ������� 	�� ���� ���.�������

������	�����������

/�����������	����	�$�������#&���,���	����
�8'%(
�	��������	�������������������

���	�$�'�(
��,������	�������������������������������; ��

���� � ���	
���������

)������� 	������	�	���������
��'%(� 	� ���� �����������������	��� ���� ���� �������� ����

������	��� ����	���
� )�	��� ���� ��������� ������� �'%(� ����	��� ���� �	��	���	��� ��� ����

����	���� 	�� ����� ���� 	����!����	���� 	�������	���� 8�� ���� ������� ���$
� ���� ���������

Page 6 of 22

ACS Paragon Plus Environment

The Journal of Physical Chemistry

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

39

40

41

42

43

44

45

46

47

48

49

50

51

52

53

54

55

56

57

58

59

60



� 
�

	����	�$� ���	��� ����� �� ������	�	��� ��� ���� ���	��� ���������� ��� ���� ������$�

���	������ �� 	����������� ������	��� $����� /��� ��8���(� �#&�� �����������

���������� ��� ���� 	����� ���������� '1	����� �4� ��� ���� �����������$� 	�������	��(�

���������������.���������������������	����	�$������������������������$��/�����N���

������	��������	���	��������������	������ ��� ����������	���������������	��������	������

���� ������ '�!�-�� B� ���� B� ���(
� )�	��� ���� ����� )	������ ���� ���	��� �����	��� �	���

�	���������	���	����������������������	��������)��������

8��)�� ����� �	��� ��� �����#&���������� '1	����� ;�(� ����)� ������	�� �	������	���

���.
� 	���� ����)�����;-��
���� ����� �)���	�������������!�	.�� ���������������������

'�����������	�����	���	�������!��������(
������������������	���)	���������
�	��	���	���

��� �����������	�	�� 	3��O���� ���������� ����� ��)�����������O�������� 	�� ���� $�����

/�	� ����� ����� 	�� ��$� ��� ���������� ��� ��� �� ������� ��	�	��� �����	��� '9��������

�����(� ���� �	��	��� ���� �������� �������� 	�� ��	� %!������00� 2�)����
� ���� ������� ��� ��

�������������)�%!������	��1	�����;��	��	����� �����	�����	�	������������������������

����	����������
����������������������������������	�	����������/����������������

�����)�����$����������	�
�	�����������!���	��
�)	����������	�����!���������'�����,��!4(��

/��
�)������� ��� ����� �� �)�!������ �	������	���� $���
���������� '��� ����(� �� ;!������

9������������������������������)���������������

*	�����	�������
�)������	�����������������	����������#&����������������	�	�	���

	����	���'1	�����0�(��2�������������'�(�	��������)!%����	���	�!4
���������	���������	��

����������$����������	�	��'����	3�����)�	���)��������	����	�$� ����� �����������
�>=�

��
� �� ����� ��� �������� ������ ��� �������� 	�� ���� ������ �����(�� /��� ������� ��������

�,������� 	���������$��%���� ���@� !� ���
�)�	�������� ������ 	�������������;
� ���� �����

���������������������$���������������/�������������	�	����������)�����,��������

��������	���$�����������	�!%������
��	�	�����������������	������$���	���A��D�0�����8��

)�� ����� ����� ��	� ���������	�	�� 	3�� ��������� '��� �������(� ����	����$!������

����	���
�	�������������������������������	��	����������)	�
���������!�	.������	.!

�	.������	���
�����������������	����	3��	���D�;�'>-0(<-;�A��D�:�:�����/���)��.�	�����

	�� 1	����� 0�� ��� ���� ;�>-��� 	� ���	���� ��� �� ��	����� ������� )	���)� �����	���	��
�

�����������������������������

#� 	�	���� ����$	� ��� ���� ���� ��� ���� ����	��	��� 	� ��)�� 	�� 1	����� 0��� /���

�������� ��� �������� ���	������$� )	��� ������� ��� ���� 	�	�	��� ������ #����� ����� ����

���	�	�������������������������%�D�<�0-��
�������	����������������	��������)!%�������

Page 7 of 22

ACS Paragon Plus Environment

The Journal of Physical Chemistry

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

39

40

41

42

43

44

45

46

47

48

49

50

51

52

53

54

55

56

57

58

59

60



� ��

#�����������������	��	���������)!%������	�����������������!;�>��/�	�	��	����������$�

����� ��������
� ���������	�	�� ��� �� ��� �������� $���� ')	��� �������	���� ��,	����

������ ��� 0(�� /�	� 	� 	�� ������ �������� ��� ���� ������ ������� ������������ �������

��	��	����

/����#&����������������������,���	�����$�����$	����$����)	���������������

���������	�	�� 	3�� ������� A�� D� 0� ���� /��� �	������	��� ���.� '���.� M� 	�� 1	����� ;(�

������	����������%�D�<�0-��
�������������������������������	����	���������;�-<�0�D�

4�5�����/��
�)�� ���� ��������� ����� ������ 	� ���� �������� �����	��� �����	��� 	�� ����

$���� ��)���� ���� ���� ��� ���� ����	��	���� 8�� 	� ��	���� ����� ���� 	�������� �������

��������������	�����������������������������������	3��)	�����	�������	����	������

���4�5�����

/��� 9�������� �	��	��� ���������� ��� �� ������� ��� �#&�� ������ ��)��� �����

���	�����	��	���������	�����������	��A�
�����������)!%������	������$��������������

����)������������/�	�	�����	������$��	����	�����	�����������#&�����������������

����$�<==��#�-��'1	������;(��/�����������$	�)���������������	�������	��	����

#��� 	�� ��	����
� ���� �	�����A�� ����	������������')	��	���������	��$(��2�)����
� 	��

)�� ������ ����� ���� ��)!%� ������������ $�����	����$
� �� ��)�� 	�� 1	����� 4���/���

������ �������� ������� ���� 5==��#�-�� '���	��� ����	��	��(� ���������� ��� �� �������

�������$����)	���������	���������������'������	����$�������0�=(����������������

����������!�	.��$���
�������	���������	����

�

8�������	��� ������ ���� ������� �����	��� ��� ���� ����	���� 	�� ���� ������ ���� ���

����	���� �	�� ���� �!������� ������ 	����	���
� %��� /��� ������� 	� �	���� �� ���� 	����	�$�

����	��	����$�����%�������� ����������	����������������
�	��������������� ���������%!

�����
�%��D���8'%(�%;��%��9$����	���	�������������%!�����
�����	����	����	�	�����������

��� ���� 	3�� ���� ����� ��� ���� ����	���
� ���� ������� ���$� ��� ������� �����	��� '����

���	�	��������(��2����)��)���������������������	��	������	����������	����	�$�)	�������

��	��	��-����	��	��� ������ ��� ��.�� �� �	�.� )	��� ���� �����������	���� ������� /���

	�������	��������������	�	�������	�$����������3�������	��	�	�$�	��%
������,��������	���

�������	����	�$�������	��������)!������	��!%��	�	����������#&�������)���	��������04�

/���������������	�����������)
�	����	��	���
�������������������������,���	����'<!

�(�D�%�-';���;(
�)��������	������	���������	��������	�������������	�$�0>�8�����������

����	����
� ��)����
� ����� ��	� ������	�� 	� ��	���$� ����	������ ���$� ���� �� �)�!�����

Page 8 of 22

ACS Paragon Plus Environment

The Journal of Physical Chemistry

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

39

40

41

42

43

44

45

46

47

48

49

50

51

52

53

54

55

56

57

58

59

60



� ��

$���� '����������� ����	���� 	�� ������	,(� ���� ����� ����� ���� ���	�$� '���� ����

�������(� ���� ���� ���$� ���	��� ���� ������� /�	� 	� �� 	���	�	���	��� ��� ���� ��������

$���
�	���������������	.��$����������������������	���������������	�$��������������

J����������������
�)�����������������������������	��������������.�������������	��������

��������� ���������	��� ���� �����
� ��.	��� 	���� �������� ����� ������� ������ ����	���

)	��� ���� 	����������	���� � /��� �������� ������� '��(� 	� ���� .��)�� �� ��	��	
� ���� ���� ���

��	������ ��� ��� 	�� ���������� ��� <�!=@-H;� '��� ��������	��� �������� ��)�(��C����$	���

��	� �����
� )�� ���� ���� �� ���	���� '��������(� ������� �����	��� �� ������� 	�� ������ ���

�����)� ���� ������� /����� <� ��)� ���� ����������� ������ ��� ��	� ������� �����	��� ����

������������������	��	��-����	��	�����

�

!	����"�I�����������	�������������������������������	������	�	�������	�$��������

� ����	�����  ����	�����

����	����� ��	��� ���� ��	��� � ����

�	�	���#�

$��%�&'�
=� ;===� ;===� <45<� <<:0� ::;� 4:<� ;4@� =�

(��)�

��	�)'F(�
=�<<� =�<>� =�<>� =�<>� =�<@� =�<:� =�;:� =�;@� =�;@�

�

���	��� ��	��	��
� )�� ������� ���$� �� ����� 	������� ��� ���� ��������� �������

�����	��
� 	����������������	�	������������	����� ��� �����#&��	������/�	���������������

���.���������	�����������	�������#&�������������	�����	��	�����������������	��	���

��� ����	��	���� 8�����
� ������ 	� �� ������� ������� 	�� ��	� ������ ���	��� ���� ������ ���

����	��	��
� ��)�� �����	����$� 	�� 1	����� 4��� /�	� ���� ������$� ��� 	����	�	��� )����

	�����	��� ���� �#&�� ����
� )����� 	�� 	� ������ ����� ���� �������� ���� �	����� ��)����

���	������$��������5==��#�-��'1	������0(��#�������	���	���������)���������������

��������	��	��
�����	����	���	�����������
����������������������������������������

���������������������	���'����=�;@�	��/�����<�����1	�����4�(��/�	������	�������������

)����)	��������������	������������)!%������	������� ������)�����)���)��	��1	�����

4�
�	����������	����������������5==��#�-���/��
����������	���	�$�����	�
����������

	����$�����	��	��������	����	�$��,����$�����������$	��������������������������������

9$� 	�������	��� ��������������� ���������������4�:-���'/� 	��1	�����;�(������#&��

���������	�����	��	��
�����$�<==��#�-�
�)�����������	�����	�������	������������

���	�� �� �	�	���� N���� ������ <@==� �#�-�� '1	����� >(�� 8�����
� ���� �������� ���.��� M�

Page 9 of 22

ACS Paragon Plus Environment

The Journal of Physical Chemistry

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

39

40

41

42

43

44

45

46

47

48

49

50

51

52

53

54

55

56

57

58

59

60



� ��

���)����$�	�������	��������������������	��	���������'	��	�����)��.������.�����������

	�������	��(
�����������	�	��
����������	���������	���������4�5���
�	��	.��$������������

�� ��$����	��!�	.�� ��������� ��	��� ��	��� ���� ���	��� �$��	��
� ����	���� �����	��� ������

���)���� ���� ��	��� ���	��� ���� ���� ���	��� �����	���� #�����	��� ��� ����	��� ������
�

�����������)��	�������������������	�����	�������������	����	�������������������� �

<(�����������	��������	��������	���'���	�������	��	��(�����;(�����	����	�	�$��������

�C8�)�������������� ����	����������� �� ��������$��
0@
0:� �� 	������ �,���	������� ���

���� /���� ������ �,���	�� ���� ���	�	�$� ��� ���� �������� /� ���	��� ����	��	��
� ���� ����

��������	������������������M�	���������$���

*��)	�����)��	�����)� ���� ������	����������� ������� 	� �����	������	��� ����

+����	��	��-����	��	���	���������	��������	���'�!�-�������(����������	��������������

��%�	�������.��)�������������&!��$�������	�������������	�	��'�7�(�	������$�����

/����7�� ������� ��	������ .��)	��� ���� ����	���� �����	�	��� ��� ���� ����	���-���	�$�

���� ���� ��� ���	�$� ��� '�-��0(�� /��� ������� ���� ��� ����������� ����� ���� ���	�	��

�������I��'��0-���(����������)	�����������������)�	�����)
�	�������D��)�-�I���/���

���	�	�� ������� ���� +�0�� 	� .��)�� ��� ��� >:�4� ��0-���
� ���� �����$	��� ���� �)� ���

+�0�����<==��-���
� ��	����������� �����������	�$����<�:4��-��0��/��������
�)��

������������������7������+�0�����<�4;�!=>-H;��/������	�	������������������������

����� 	������������
�<4�<���0-���
����������	��� �����������	�$����;�;<��-��0��

/�	�������	������7�����<�50�!=>-H;��C�	���	�������������	�$����+�;������+���

����� 	���������	��� ���)���� ���� ����$� ��	����� '+�0�(� ���� ����$� ����	����� '�(�

��������
�)������	��������	�	�������������<�?=�����;�=>��-��0
�������	���$��

/�	��	����$��	����7�!���������<�>@�!=>-H;�����<�@?�!=>-H;����� ������)������
�

����)��	��/�����;��

�

!	����*��7��������������	��������+�,������������

��������� �	+�� �	*�� �	�� ��

���'�-��0(� <�:4� <�?=� ;�=>� ;�;<�
�7��'<-H;(� <�4;�!=>� <�>@�!=>� <�@?�!=>� <�50�!=>�

�

/����	���������	���7�����)�����������	�����	��	������������������������	�

����������%�	�������
�)	���������������������������	����������	���$����������������

)	��� ������� ��� ��$� �������	��� ��	�� '�7�� D� =(� ����� ���� �����$� ��� ����$� ��	�����

���	�	�� '���� /����� ;(�� 2�)����
� ����� ���� �7�� ������ 	�� 	� ������ ����� ����� ��� �����

���������)	����	��������	���	���������	���	�����)	�����������������������	�����$�

Page 10 of 22

ACS Paragon Plus Environment

The Journal of Physical Chemistry

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

39

40

41

42

43

44

45

46

47

48

49

50

51

52

53

54

55

56

57

58

59

60



� ��

��!�,	�� 	�� ���� ����������	�����������/��������
� ���� 	��	�	����������	���	��� �����

����������������������������	��������������	�$����%����	�	����J����������������
�����

��������������	���������	����������$���������������	��������������$���	�����$����

'+�0�(� ��)���� �� ����	����� $���� '�(� ������ 	�� ��� 	�������� �7�
� ���� ���� ��

����	�����$� ������� ������	��� �������� )	��� ������� ��� ��)!���	�$� �������	��� '���

��	�(��/�	������� �,���	�� ������������ 	������� 	�� ������	��� 	����� �������� ���	���

����	��	����8��	������	������	���������������������	����������������	�����	��	����

2���� ���� ������� 	� ���$� ���� 	�� ���� �#&�� �������
� )	��� ���� ����������� ��� ����

����	���$�����	����� �������
� ��� %� D� 4�:-����/��������
� 	�� ���� ����� 	�� ���� �������

������ ���� ������� ��$����	��� ���� �	������ ����� ���� �������	��� 	�� ���� �� )�$� ���

��	��$� )	��� �� ��)�$� ���$	��� ������� ��� ��	��	��� '���� ���� ��� ������� ������� 	��

�7�(
�	�������������������������������	�����������	��	������������������	�������	��	��
�

��	�P����	��	�$P� 	��������$��	������������������������ �������	3��	��
����� ����� ����

��������������������������	��������������������

1	����$
� ���� �	�������� �����	���� ��� ���� �#&�� ������ ���	��� ������� � ����

�	�������	��	���������)�+���	���	���	���������!�-������	�������	�����	��	���������

���������	����������	���	������	�������	��	����

�

����������

/���������-�	��������������!�-�������������89���������	����	����������������

	��������������	���	�������#&�-*#&���#��������������	��������	�����)��������

���������������	��	���)�������������������	����	��������	�$����)	����#&������

������ ��� �������� ��� ���� ����	��� �����	�	�	�$� ��� ���� ������� #�� ���� ���� �	��
� ��	�

���������� �������	3��	��� �����	����� ��� �� �������� ������	��� ��������� #� ;!������

9�������� ������ )�� ����	��� ��� �	�� ���� �#&�� ������ ��� ���	��� ����� ���

��	��	��-����	��	���������)������������	�����������	���	������	����$��	����/�	�

)��.���)������	������	���
������
��������������������������)�������	�����

�����	��� 	�� ���� %���� ��� 	�����	��� ���� ������������ ��� ������	��� 1����������
� ����

�������� ��� ��� ���� ��� ����	��� ��� ���� ���$� ��� ��$� ������	�� ���� ���� ��� �,������$�

������ ���� ���� ������	��� ��� ���!�����	3��� ����� ��������� ���� ���	��	��� ��� ����

���������$�����������	��������	������������

�

�

�

Page 11 of 22

ACS Paragon Plus Environment

The Journal of Physical Chemistry

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

39

40

41

42

43

44

45

46

47

48

49

50

51

52

53

54

55

56

57

58

59

60



� ��

���������&�������	�����

1����*#&����������������������������	�����������������	������	�����%����������#&��

������ ���������� ���	��� ���� ������� ���� �	������� �$����� �#&�� ������ ��� ���� 	�����

����������������������������	�����������C������C�&�	������������������������

�

��,��-���&�����

/������������.��)������+*J���������C�A1���������	�	��������	����������	������

���������������	���.��)����������	��������K	J�C����$���

�

.�&����

.�&���� ")� �(� I������� ����	��� ��� �!�-�� �$����� ���)���� ;� ���� =�=<� I� ����-<=� 	�� ����


������
� ������ /��� �)�� ����)� 	��	����� ���� �����	��� ������� /��� ����.� ������

��������� ���������	��������� '+�0��������	��(����������)	��� ��������.�����)�����

�����	��� ����� ��)���� ���� ��$����	��� +�0��� *�	��� ���� ���� ������ ��������� ����

�	������� ���� ���� ���� ����)� 	��	����� ���� ������� �����
� ��)���� ���� �!�-�� ��!

������	���� /��� ���	�	�� ��	��	��� �����	�$� 	� ;===� �#�-��� /��� ����	���� �����	����

���	�	�� �����	�$� 	� <:@;� �#�-��� 1	����� <�� ���� <�� ��)� ���� ������	��� ��� ����

�	������	������.������$����	���+�0���J��$��������.�'<<=(�����'<=0(������		����	������

�!������ ;�>!;�0� H�� ���	��� �����	��� '������ �(� ���� �	������	��� ���.� ������� ����� ����

���.����������<:0;��#�-���������������	����,	��������������������������������;===�

�#�-������	��� �����	������� '�������(� �����	������	������.� 	����	�$������������	��

�������.��	����������������$����<;00��#�-����

.�&���� *)� �#&�� ����	��� ��� ���� �	��� '����.(� ���� ���� ��������������� '���(� ��� ����

������-�	������� '��	��	��-����	��	��(� �$�����/��� ����.� ���� ���� ���� ��������� ����

�������������)����������/�����M���������/���������	��������������������������)	���

������������� �������������	������	�	�������	�$���������	���#�-���/���$�����Q�

���� �� ���� ���� ��� �	�	���	�� ���� ������� ���� ���� �	������� ������	���$�� /� �������

����� ���� ����	��� ��� 0;>� �#�-��� 8�� ���)� ���	�� ���� ���� ��� ���� ������� ���� ����	��

�����������	������������������	��������/��������������������������)���������������

��������	��	����������	��	��	����	�$��

.�&����+)��(�9���������	����������	����#&�����������������'����.�������	��1	�����;�(��

�(�9���������	�������������������������	������
�����������	��1	�����;�(��

Page 12 of 22

ACS Paragon Plus Environment

The Journal of Physical Chemistry

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

39

40

41

42

43

44

45

46

47

48

49

50

51

52

53

54

55

56

57

58

59

60



� ��

.�&����/)��(���)�����)��,�������'�	�����8�D�.���%!�(�	��������)!%����	�����������#&��

�������� ���	��� ����	��	���� A����� ���� %� D� =�<:!=�0-���� �(� #�������� �������

�����	��� ������� ���	��� ����	��	���� /��� ���	3������ �,	� ���� ����� ������ ��� �����

�#�-�����������������	��������������	��	����������

.�&����0���������	����������������������/�'����1	�����;(����	�����	��	�����

�

�

�

�

�

.�&����"��

�

�

Page 13 of 22

ACS Paragon Plus Environment

The Journal of Physical Chemistry

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

39

40

41

42

43

44

45

46

47

48

49

50

51

52

53

54

55

56

57

58

59

60



� ��

�
.�&����*���

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�
�

���� ��� ����

�

���

�

���

	�� � �	
�
��

	�		�

	�	�

	��

��� �� ��� ���
	��

	��

�

�

��
��
�
�
��
�
��
�
��
��
��
��
	
��

�

��������

���	�

���	�

�����

�	�

��

!�

��
��
�
�
��
�
��
�
��
��

��������

��"#�$%���&��$��

��'��!#�$%���
�(�

�
�

)�

�

��������

�	*

����*

���	*

��			*

�	�

Page 14 of 22

ACS Paragon Plus Environment

The Journal of Physical Chemistry

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

39

40

41

42

43

44

45

46

47

48

49

50

51

52

53

54

55

56

57

58

59

60



� ��

�

.�&����+�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

Page 15 of 22

ACS Paragon Plus Environment

The Journal of Physical Chemistry

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

39

40

41

42

43

44

45

46

47

48

49

50

51

52

53

54

55

56

57

58

59

60



� �	

�

.�&����/�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

Page 16 of 22

ACS Paragon Plus Environment

The Journal of Physical Chemistry

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

39

40

41

42

43

44

45

46

47

48

49

50

51

52

53

54

55

56

57

58

59

60



� �


�

.�&����0�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

� �

Page 17 of 22

ACS Paragon Plus Environment

The Journal of Physical Chemistry

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

39

40

41

42

43

44

45

46

47

48

49

50

51

52

53

54

55

56

57

58

59

60



� ��

����������

'<(�� �	�
�2�E�2��
�9�E�����
���E����
����/����!�	���	������������	�	��������	����

����K�� 	��2	��!������������7	��	�����������$�9�����	���)�,�"�	#����	 8	

'���	3���*112
��0�'>;(
�<=<><O<=<>4��

';(�� ������
� ��� ��E� �	�
� ��E� 7��
� C�E� ������
� ��� ��� ���	��!8��� 9�����	���)���	

2(����	*������*1"+
�4��'5(
�?4:O?>5��

'0(�� ���
� 2�E� 2�
� R�!��E� ����
� 7�� A���!/����������� ����	����$� ���	��!8���

9�����	������7����!������C�����	��C����$����������3���,�	3����
��	6����*1"+
�

 �'5(
�;005O;0@=��

'4(�� �	��
� M�E� M���
� 9�E� 7	�
� ��E� 7	
� 1�E� M����
� ��E� ����
� ��E� ��	
� R�E� M���
� 2��

1�;J0� +�����$���� #�������� ����� ��������� +�������� �� ���� #�����

�����	��� ����7�)!�������	��!8���9�����	���#���	#
��(���*1"/
�$�� '<=(
�

<;<>O<;<:��

'>(�� &	���
� 2�E� ������
� ��� ��E� 9����������	��
� ��E� ������
� ��� ��E� A�N�
� /��

#��������/	J;�+��������#���������A���������������	���8���9�����	���9�	

����	#���	:�����*1""
�4�';=(
�;>@=O;>@>��

'@(�� J�
���E�2)���
���E�R���
������E�7�
���E�#�	��
���E�9��������.
�8�E����
�R��2	���

C����������	��������������������	���������� /	J;�#������������	��!8���

9�����$��)����	*�����	����������*1"/
� �'<4(
�<<;?>O<<0=<��

':(�� R�
�7�E�7	�
���E�&�
�&�E�M����
�7�E�2�
�A�E�7	�
���E�J�$���
�7�E�R���
�7�E�M��
�

��� 8����	���+�������� ����2	�������	�	�$�����2	���A�������	��!8���9�����$�

#������)#6	!��
�*1"3
����'>(
�><;=O><;?��

'5(�� ���
�+�E�7	�
�2�E�&�
�9�� 1��	��� �$����	� ���2	���������������2�����������

#����� �����	��� ���� ���	��� 8��� 9�����	��� 9�	*�����	 #���	 )� *1"0
��� '4<(
�

;=>@=O;=>@@��

'?(�� *���
���E�7��
���E����
���E�M��
�R�E�1��
�&�E����
�/�E��	�����$
�#����E�*���
�

��� ���	�!������ 1���	���	��� ��� ���;-�� +��������� ���� 2	��!������������

���	���8���9�����$�#������)����	*�����	����������*1"0
�0�';<(
�<<4:@O<<45<��

'<=(�� &	��
� 7�E� ���
� R�E� &	��
� ��E� *���
� *�E� �����	.
� 7�E� +	�
� M�E� 7	�
� ��� 2	���

�����	�$
� A����	���� #���$	��� A����	��� 	�� ����-�� +��������	��� ���� +�!

8���9�����$�#���	���	����#���	#
��(���*1"*
����';:(
�00;<O00;0��

'<<(�� 9�������
�7�E�2��
�2�!R�E�������
����C�E�9�	���
����#�E�������
����#�E�I�	��
�

������/���A����	���������	�����1���;���#������������	��!8���9�����	���

Page 18 of 22

ACS Paragon Plus Environment

The Journal of Physical Chemistry

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

39

40

41

42

43

44

45

46

47

48

49

50

51

52

53

54

55

56

57

58

59

60



� ��

����	#���	#���	�����*1"/
�� �';=(
�?>05O?>4>��

'<;(�� #��S�����
�A�E��	�T��3!�����
������E�7�����
���E�/	����
����7���������9���. �

#� ����		��� C��������� �����	��� ���� ���	��!8��� 9�����	��� 3�����
����	

�
��(���*11"
���'<<(
�@0?O@4;��

'<0(�� 2�
� M�E� *���
� 7�E� M����
� ��E� *���
� ��E� �����
� 1�E� /��
� M�E� ����
� ��� ���;�

+������)��� )	��� C,������� 8������$��� �� 2	��!������������ #����� ����

���	��!8���9�����	���)�,�"�	#����	8	'���	3���*1"/
�$��'4:(
�<;:?4O<;:?5��

'<4(�� M��
���E���
�&�E�I���.��
����#�E�R�
�R�E���	��
�����	����!7�$�����K���������

+��������� ��� ���;� C�������� 	�� ������� +����	���� )	��� C,��������

C����������	��������������������7	��	����������	������������)�,�"�	#����	

8	'���	3���*1"/
�$��'5(
�;<>;O;<>@��

'<>(�� 7����	�
� 1�E� ��������
� ��E� ���	
� ��E� ��������
� ��E� ������	
� ��E� ���3��
� ���

#�������� '���$(� ������
� �� ����		��� �����	��� ���� ���	��� 8��� 9�����$�

#���� �#�����	����1	��!��	��	��������C,���	�����������$��9�	����	#���	

#�*1"0
���/�';4(
�<04?@O<0>=<��

'<@(�� L	��
���E�*�
�&�E����
�R�E�#	
�&�E�R���
�2��2	��������	�$�����A���������	�	�$�

���#������������������������	���8���9�����	���)�,�"�	#����	8	'���	3���

*1"+
�$4�'<:(
�4@00O4@0@��

'<:(�� �	�
�R�E����.
�R�E����	
�#�E����	
�+����E��	�
� ��E�7��
� ��E�A$�
� ���2�E�J�
����

��E� 7��
� ��� /�� #�� #�������� A��� ��������-������� �����	��� �� ��

����		��� #����� �����	��� ���� ���	��� 8��� 9�����	��� )���	 *������ *1"+
� 4$�

';;(
�0=4>O0=4?��

'<5(�� ����
���E�R�
�M�E�����	�
����7�E�7	
�&�E�����
�2�E�*���
����#�����������	���

8��� 9�����$� #����� ����������� �	�� ����	���� 9���	��� ���)���� ��������
�

�������+�������
��������!7	�.������$����9	������)#6	!��
�*1"0
�/�'<;(
�

<<?00O<<?4<��

'<?(�� ����
� R�E� �	����
� 1�� ��� A�	����	���	��� ��� +�0�� 9���� ��� �	����!��$����

������)���	#�������
,��	6����	3�*110
� ��'<<(
�0O5��

';=(�� ����	�.$
� ��E� 9��
� C�E� ��������	�
� 7�E� M	����
� ��� J�������� C��������

������	����������������7	!8���9�����	���3���,�	3����
��	6����*1"/
�0�'@(
�

;=<;O;=<@��

';<(�� /�������	�
���E�&	���
�2�E�������.��	�
�I��A�E�M��
�&�E�9����������	��
���E�

���.����.�
� I�� 9�E� ������
� ��� ��E� A�N�
� /�� +������������� 9	��$�����

I����	��� J,	��� C��������� ���� A������������ ���	��!8��� 9�����	��� )#6	

Page 19 of 22

ACS Paragon Plus Environment

The Journal of Physical Chemistry

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

39

40

41

42

43

44

45

46

47

48

49

50

51

52

53

54

55

56

57

58

59

60



� ��

!��
�*1"*
� �'<(
�>0=O>05��

';;(�� ��������
� ��E�2��!A���N�
�A�E�*����
���� ��E� 1N����U�
�2�E�����������
� ��E�

C���	��
�2��I����	���C����������	�������������7	-+�!8���9�����	������2	��!

/������������������������	����J��������&!A�$��	������	�������#�����	���

����������$��9�	)����	#�������
,���*1"4
��/�'@(
�<?:;O<?5<��

';0(�� ����V
���E������	�
�2�E��	3	���
�A�E��������
����#��8���	����#&������	���������

������������������������$����+��������	���K���	��9�����$�#���	���	����

#���	*������*11+
��$�'4(
�505O540��

';4(�� �������
���E��������
���E�#�����
������E�2���	��!���	��
���E��������������
�

��E� 9��3���
� 7�E� �����
� ��� *�� ��E� �����
� ��� ��� ��E� 9��
� *�� ���$����

��$����	3��	��� ����	�� ������ �����	��!A�������� ����	�	��� ��� ����

�#&�-*#&���K997C�9����	����������C�A1��9�	)����	#�������
,���*1"+
�� �

'@(
�<@5<O<@5?��

';>(�� 9��
�*�E������$�
�8����E�������������
���E�����/��
�A�E������	
���E�������
�

��� +�E� A$��
� #�� ��E� 2����$
� C�� A������ C,���	����� ��� �� �����!#����-*	��!

#�����&!A�$��������	���9����7	����������C�A1��9�	)����	#�������
,���*11+
�� �

'0������<(
�:?<O:?4��

';@(�� 2�������$
�#����E�������
����J�E�2�������
���E�1	���
�#��+�E�2��������
�

��� /)�!�	���	����� ��������� ����)��� � 1���� A���� ��������� ��� 8����	���

8��������/)�!/�����������;�,	������	<����"554
����'4O@(
�;0>O;45��

';:(�� 7������
���E�9����	�
���E����������
���E�C���W�
���E�����
���!��E�/������
���!

��� A������ 1	��	��� ���� �������� 	�� ���� 1	���� ��� ����� ������ �� +����	���

C�������������7	!8���9�����	���9�	*�����	#����*113
��0�'0@(
�0:>?O0::;��

';5(�� J������
� ��� +�E� �����	��
� I�� 7�� #���$� +����	��� C��������� ���� 7	!8���

9�����	���#���	<����;=<4
����<<444O<<>=;��

';?(�� ������
� ��E� ��	������
� ��E� R������	
� +�E� J3�.	
� /�E� R�	
� 2�E� �����
� ���

����$�������$����9	���������2	��!�����	�$��	J�+����	���C������������7	!8���

9�����	���9�	����	#���	#�*1""
���$�';:(
�<045:O<04?>��

'0=(�� ���
�9�E��	�
�2�E����
�R�E�7��
����/�E����	
�+����E����
� ���#�2	���$����!

7	�.������$���	��9	���������2	��!�������������	�	����+����	���C���������	��

7	��	���8���9�����	���)�,�"�	#����	8	'���	3���*1"*
�$��'0>(
�5:@;O5:@:��

'0<(�� �������
�������+�!��'���	��!��������(��$�����9�	����	3=(���.���	����(���

*1"1
����'<(
�@;O@:��

'0;(�� ��������
� ��E� �	��	��
� ��� �	E� 1N����
� 2�E� ������	
� 7�E� ����������
� ��E�

Page 20 of 22

ACS Paragon Plus Environment

The Journal of Physical Chemistry

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

39

40

41

42

43

44

45

46

47

48

49

50

51

52

53

54

55

56

57

58

59

60



� ��

I�N�����
� ��E� I������
� ��� 9�� ��E� *����
� ��� ��� ���	��� 8��� 9�����	��

����	���������������������	�	�����	���8���9�����$�����������������	����

�$� J�������� ��	�� �	��	���	��� 1����	��� ���� &!A�$� �	������	��� ���������

/��������$��)�,�"�	#����	8	'���	3���*1"3
�$ �'05(
�<<05>O<<05?��

'00(�� 9�������
���E��������
�2����E�����	�	
����C������	�����	3���	��	���	��������

�����!#����� �������	��� K	��� ������� �������	��� 1����	���� 9�	 )����	

#�������
,���*11/
��0�'4(
�>;0O>0>��

'04(�� 9�����
���E�������
���E����.��
�#�E��	��
�����#���	�)�

���� --)))���	�)����-��

'0>(�� �������
�J�E�����.$
�J��6����	)�,��	>8<��	6��������,E�#�����	�����
�<?5;��

'0@(�� A�����
�#�E�#������
���E�9���$�
����#�+�)������������	�����	���9�����	�X �

I���������������������������8�������	����3�����
����	�
��(���*1"/
�� 
�>@O

>?��

'0:(�� ����
�A�E���������
�#�E�������
���E����	�
�A�E������	�
����A��+��A����	�	�$�

��)���� ���������!9���� C�������$��X � /��� C������ ��� 1C�� �� #��	�	����*1"4
�

� ��'<=(
�;000O;00?��

�

� �

Page 21 of 22

ACS Paragon Plus Environment

The Journal of Physical Chemistry

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

39

40

41

42

43

44

45

46

47

48

49

50

51

52

53

54

55

56

57

58

59

60



� ��

!6��7�	�%���

�

�

Page 22 of 22

ACS Paragon Plus Environment

The Journal of Physical Chemistry

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

39

40

41

42

43

44

45

46

47

48

49

50

51

52

53

54

55

56

57

58

59

60


