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SUMMARY

The separation of CO> from H is a crucial process in the field of petroleum
refining and the production of hydrogen, methanol, or ammonia. Furthermore, CO is
classified as a greenhouse gas, and the accelerated accumulation of this compound
within the Earth’s atmosphere is responsible for the phenomenon of global warming.
This escalating trend not only contributes to the occurrence of natural disasters but
also poses a significant threat to various forms of life. Hence, it is imperative to
eliminate CO> from industrial gas streams, including syngas, natural gas, and
biomass. Various separation processes can be employed for this purpose; however,
adsorption is predominantly favored owing to its reversible nature and superior
separation capacity. The exceptional properties of MXene nanomaterials, starting
with the discovery of the first member TisC2Tx in 2011, have generated significant
interest in a wide range of applications. These materials have been acknowledged as
highly promising candidates for applications in gas separation. In this study, our
objective was to investigate the separation performances of the blooming MXene
family, consisting of 730 members, through molecular simulations. The following
list enumerates the top 10 MXene structures that have demonstrated exceptional
performance in various adsorption processes. The most optimal MXenes for the
CO2/H2 mixture primarily comprise chromium (Cr), molybdenum (Mo), and tungsten
(W). When comparing the selectivities of CO2/H> adsorption and %R, it is observed
that the MXene family demonstrates superior performance compared to the COF
family. Furthermore, a significant number of MXene structures within this family
surpass the criteria of R%>85% in comparison to the MOF family, under both PSA
and VSA conditions. Finally, the performance of MXene adsorbents was affected by
the alteration of both temperature and pressure, which enable them to be used in
different adsorption processes. The findings derived from this thesis will play a
crucial role in the application of the MXene family as a novel adsorbent material and

will provide valuable insights into the advancement of experimental investigations.

Keywords: MXene Nanomaterials, Adsorption Processes, CO2/H> Mixture

Separation, Monte Carlo Simulations.



OZET

CO2’nin Hz’den ayrilmasi, petrol aritma ve hidrojen, metanol veya amonyak
tiretimi alaninda ¢ok Onemli bir siirectir. Ayrica, CO2 bir sera gazi olarak
siiflandirilir ve bu bilesigin Diinya atmosferinde hizlandirilmis birikimi kiiresel
1sinma olgusundan sorumludur. Artan bu egilim, sadece dogal afetlerin ortaya
cikmasina katkida bulunmakla kalmaz, ayn1 zamanda c¢esitli yasam bigimleri igin
onemli bir tehdit olusturur. Bu nedenle, CO2’in sentez gazi, dogal gaz ve biyokiitle
dahil olmak iizere endiistriyel gaz akislarindan uzaklastirmak gereklidir. Bu amacla
cesitli ayirma islemleri kullanilabilir; ancak adsorpsiyon, tersine g¢evrilebilir dogasi
ve Ustiin ayirma kapasitesi nedeniyle agirlikli olarak tercih edilir. 2011 yilinda ilk
uye TisCoTx’in kesfedilmesiyle baslayan MXenes’in Ustin o6zellikleri, genis
uygulama yelpazesinde biiylik ilgi uyandirdi. Bu malzemeler, gaz ayirma
uygulamalari i¢in olduk¢a umut verici adaylar olarak kabul edilmistir. Bu ¢aligmada
amacimiz, 730 iyeden olusan 0zgin Mxene ailesinin molekiler similasyonlar
yoluyla ayirma performanslarini arastirmaktir. CO2/H> adsorpsiyonuna dayali
ayirmaya odaklanildi. Cesitli adsorpsiyon siire¢lerinde olaganiistii performans
sergileyen ilk 10 Mxene yapisina bakildiginda CO2/H. karisimi ig¢in en uygun
Mxene’ler baslica krom (Cr), molibden (Mo) ve tungsten (W) igerir. CO2/H>
adsorpsiyon secicilikleri ve %R karsilastirildiginda, Mxene ailesinin COF ailesine
gore Ustlin performans gosterdigi gézlemlenmistir. Ayrica, bu aile igindeki 6nemli
sayida MXene yapisi, hem PSA hem de VSA kosullar1 altinda MOF ailesine kiyasla
R%>%85 kriterlerini agmaktadir. Son olarak, Mxene adsorbanlarinin performansi
hem sicaklik hem de basingtaki degisimden etkilenmektedir ki bu da cesitli
adsorpsiyon proseslerine uygunlugunu gostermektedir. Bu tezden elde edilen
bulgular, Mxene ailesinin yeni bir adsorban malzemesi olarak uygulanmasinda ¢ok
onemli bir rol oynayacak ve deneysel arastirmalarin ilerlemesine iliskin degerli

bilgiler saglayacaktir.

Anahtar Kelimeler: Mxene Nanomalzemesi, Adsorpsiyon Prosesleri, CO2/H, Gaz

Karisimi1 Ayirma, Monte Carlo Simiilasyonu.
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1. INTRODUCTION

Hydrogen (H>) is a clean and versatile energy source that has gained significant
attention due to its potential to decarbonize various sectors, such as transportation
and industry [1]. H2 energy is renewable, non-toxic, and emits only water as a
byproduct, making it an attractive alternative to fossil fuels [2]. It can be produced
using a variety of feedstocks, such as water and biomass, and has the potential to
increase energy security and reduce dependence on the imported fuels. Its high
energy density and versatility enable it to be used in various applications, including
fuel cells, power generation, and heating [3]. However, the current state of H, energy
is still in its early stages and facing various challenges, such as high production costs,
infrastructure development, storage limitations, and production of CO2, depending on
the synthesis approach [4]. Scaling up H> production and distribution infrastructure
remains a challenge that requires significant investments and policy support. Despite
these challenges, the growing interest and investment in Hz energy suggest that it
may play a crucial role in the global transition towards a more sustainable energy
system [5].

H> is mainly produced by the steam methane reforming (SMR) process, which
involves reacting natural gas with steam in the presence of a catalyst to produce H»
and byproducts [6]. SMR is currently the most cost-effective method and has a high
production capacity, but it relies on non-renewable natural gas and emits greenhouse
gases [7]. Another method is water electrolysis, which uses electricity to split water
into Oz and H>. It uses renewable energy sources, such as wind or solar, to produce
H> without emitting pollutants, but it is currently more expensive and has a lower
production capacity [8]. Another promising method is for the H. production that
adsorption of Hz byproduct selectively from the output stream of chemical processes
including different gas mixtures. However, this method is still in the research and
development phase [9]. Overall, the choice of H> production method depends on
various factors, such as cost, availability of resources, and environmental impact.

Reducing CO2 emissions from Hx production processes is a critical step
towards achieving a sustainable energy future. Several processes have been
developed to address this challenge of carbon capture and storage, including amine
scrubbing, cryogenic distillation, membrane, and adsorption technologies. Carbon



capture and storage involves capturing CO2 emissions from the H> production
process and storing them underground, while membrane separation uses membranes
to selectively separate H> from COz. The process of amine scrubbing has been
observed to be efficacious in eliminating CO2 from gas streams. However, it has
been noted that this method is associated with certain limitations, including elevated
energy consumption for solvent regeneration and the possibility of solvent
degradation. These factors have the potential to result in escalated operational
expenses and environmental apprehensions [10]. On the other hand, cryogenic
distillation is capable of attaining elevated levels of purity. However, this method is
linked to substantial capital and operational expenses due to the energy-intensive
character of the process and the requirement for intricate cryogenic equipment [10].
Adsorption is a promising alternative, which involves using porous materials to
selectively adsorb CO, from the H, production process. This technology has several
advantages, such as low energy consumption, high selectivity, and cost-effectiveness,
making it a promising process for reducing CO. emissions from the H> energy
production processes. For CO2 capture from Hz streams via adsorption processes,
several studies have investigated the use of various adsorbent materials such as
activated carbon, zeolites, metal-organic frameworks (MOFs), and covalent organic
frameworks (COFs) [14]. Overall, adsorption technology has the potential to play a
significant role in reducing CO2 emissions and promoting a sustainable H. economy
[11].

Adsorption is a vital process in various fields, such as environmental
remediation, chemical separation, and energy storage, due to its ability to selectively
remove and retain target species from a mixture [12]. The efficiency of adsorption
depends on the choice of the adsorbent material, which is governed by factors such
as surface area, pore size distribution, and chemical functionality [13]. A broad
spectrum of materials has been explored as adsorbents. The vast diversity of these
materials offers the potential to tailor their properties to specific applications, which
can lead to the enhanced adsorption performance. Consequently, the unique way is to
explore new adsorbent materials for specific gas separation applications and
understand their adsorption mechanisms to optimize their performance.

MXenes are a promising class of two-dimensional (2D) materials composed of
transition metal carbides or nitrides with a general formula of Mn+1XnTx, Where M is

a transition metal, X represents carbon or nitrogen, and Tx stands for surface



functional groups, such as —(OH)2, —O., or —F> [15]. Owing to their high surface area,
tunable surface chemistry, and excellent electrical conductivity, Mxene nanomaterial
family have garnered significant attention for various applications, including energy
storage, catalysis, and environmental remediation [16]. Despite the growing interest
in Mxene family, only a small fraction of their potential compositions has been
investigated [17]. Therefore, in order to fully leverage their potentials in various gas
separation applications, it is necessary to systematically investigate the adsorption
properties of a large number of Mxene members.

Given the vast number of Mxene compositions and the associated experimental
challenges in synthesizing and characterizing each variant, molecular simulations
offer a powerful and efficient means to explore their adsorption properties [18].
Molecular simulations are computational techniques that employ classical or
quantum mechanical models to describe and predict the behavior of molecules and
materials at the atomic level [19]. By conducting molecular simulations, researchers
can gain insights into the adsorption mechanisms, energetics, and kinetics of the
target species on Mxene nanomaterials, which in turn can guide the rational design
and optimization of Mxene-based adsorbents [20]. Moreover, molecular simulations
provide valuable information on the structure-property relationships of Mxene
adsorbents, enabling the identification of key factors that govern their adsorption
performance. In light of these advantages, molecular simulations are indispensable
for the comprehensive understanding and development of Mxene nanomaterials as
adsorbents in various applications.

In this thesis, all existing Mxene types reported in the experimental studies and
suggested through theoretical investigations have been comprehensively collected
and compiled into a Mxene library. Gas adsorption simulations was carried out for
the gas mixture having a ratio of 75% H> and 25% CO>, as the most commonly
obtained industrial product concentration generally contained 74% H», 18% CO3, and
8% other gases [21]. The Grand Canonical Monte Carlo (GCMC) simulation is
widely used in simulating adsorption equilibria, as it directly provides the number of
moles of molecules in the pores or channels. Therefore, the GCMC simulation
method has been applied to investigate the gas adsorption performance of Mxene
structures in a high-throughput screening manner. Adsorption measurements were
conducted at three different pressures (0.1, 1, and 10 bar) and three different

temperatures (35, 120, and 250°C). Based on calculated adsorption values, several



adsorption performance metrics were determined for Pressure Swing Adsorption
(PSA), Vacuum Swing Adsorption (VSA), Temperature Swing Adsorption (TSA),
Pressure-Temperature Swing Adsorption (PTSA), and Vacuum-Temperature Swing
Adsorption (VTSA) processes, and the promising Mxene adsorbents were identified

for each process.



2. CO2/H> MIXTURE SEPARATION

2.1. Hydrogen Production

H> is a versatile energy carrier that can be produced from a variety of sources
and used in a wide range of applications. There are several methods for producing
H2, but three main processes are steam methane reforming, electrolysis, and
thermochemical water splitting [22]. The choice of method depends on factors such
as the availability of feedstocks, the cost of production, and the intended use of the
H> [23]. In this section, we will provide a detailed overview of these three main H;

production processes.
2.1.1. Steam Methane Reforming

Steam methane reforming (SMR) is a well-established and commercially
viable method for producing H from natural gas. The process involves the reaction
of methane with steam at high temperatures and pressures, in the presence of a
catalyst, to produce Hz, CO, and CO> [24].

The SMR process can be divided into three main steps: (1) methane pre-
treatment, (2) steam reforming, and (3) water-gas shift reaction.

o Methane pre-treatment: Natural gas, primarily composed of methane, is
desulfurized and preheated before entering the reformer. This step is crucial to

prevent catalyst poisoning and ensure efficient conversion.

o Steam reforming: The preheated methane reacts with steam at temperatures
between 700-1100°C and pressures of 15-30 bar [25], in the presence of a
nickel-based catalyst. The primary reactions occurring during this step are:

CH,4+H,0—CO+3H, (endothermic)

CH4+2H,0—CO,+4H, (endothermic)



o Water-gas shift reaction: The carbon monoxide produced in the previous step

reacts with steam to form CO; and additional H. [26]:

CO+H,—CO,+H, (exothermic)

The utilization of SMR provides various benefits such as proficient H:
production, established technological infrastructure, and the capacity to generate Ho
in significant quantities. The latest progressions in the discipline encompass the
creation of innovative catalysts, streamlining of procedures, and amalgamation with
carbon capture and storage (CCS) technologies with the aim of curtailing greenhouse
gas emissions [27].

Although SMR offers benefits, it encounters obstacles such as elevated energy
consumption, emissions of greenhouse gases, and dependence on fossil fuels. In
order to tackle these concerns, scientists are currently investigating substitute
feedstocks, such as biogas and waste-derived syngas, while also devising more
effective catalysts and process designs [28]. Furthermore, the incorporation of
sustainable energy sources and carbon sequestration technologies can augment the

ecological viability of Hz production based on SMR.

2.1.2. Electrolysis

The process of electrolysis has been widely accepted as a feasible and
profitable technique to generate H> from H2O, utilizing electricity as the primary
source of energy. This process entails the breakdown of H2O into H2 and O through
the application of an electrical current. The phenomenon takes place within an
electrolytic cell comprising of two electrodes, namely an anode and a cathode, which
are immersed in an electrolyte solution [29]. Upon application of an electric current,
the water molecules placed at the anode undergo oxidation, leading to the release of
hydrogen ions (protons) and oxygen gas. Subsequently, the protons undergo
migration via the electrolyte towards the cathode, where they undergo reduction to
yield hydrogen gas. The electrolysis processes can be classified into three primary
categories, namely alkaline electrolysis, proton exchange membrane (PEM)

electrolysis, and solid oxide electrolysis.



The method of H> production through alkaline electrolysis is a well-established
and extensively utilized approach. The utilization of an alkaline electrolyte, such as
potassium hydroxide (KOH) or sodium hydroxide (NaOH), is common practice. This
is due to the electrolyte's ability to offer elevated ionic conductivity and promote the
movement of protons. Alkaline electrolysis is a highly advantageous process due to
its cost-effectiveness, ease of use, and long-standing technological advancements.
Notwithstanding its potential, this technology exhibits suboptimal efficiency and
sluggish reaction kinetics, thereby constraining its scalability and compatibility with
sustainable energy sources [31].

The field of electrolysis has seen a recent development known as Proton
Exchange Membrane (PEM) electrolysis, which is also referred to as Polymer
Electrolyte Membrane electrolysis. The utilization of a solid polymer electrolyte,
such as Nafion, enables the achievement of higher current densities and enhanced
efficiency in comparison to alkaline electrolysis. According to Carmo et al. [30], the
compact design, high efficiency, and fast response time are among the primary
benefits of PEM electrolysis, rendering it a suitable option for integration with
intermittent renewable energy sources. Nevertheless, the utilization of precious metal
catalysts, such as platinum, in the process can escalate the overall cost, rendering it
more expensive [31].

The Solid Oxide Electrolysis (SOE) technology is a nascent innovation that
functions at elevated temperatures ranging from 800 to 1000°C. It employs a solid
oxide electrolyte, specifically yttria-stabilized zirconia (YSZ). According to
Pandiyan et al. [32], the utilization of non-precious metal catalysts and enhanced
reaction Kinetics can be possible by the elevated operating temperature, leading to
increased efficacy and reduced expenses in contrast to alternative electrolysis
techniques. Nonetheless, the elevated temperature presents obstacles with regards to
the durability of materials and effective thermal regulation, necessitating resolution
for the prosperous implementation of the technology.

Notwithstanding its benefits, electrolysis encounters obstacles such as elevated
energy consumption, substantial capital expenditures, and the requirement for water
of high purity. In order to tackle these concerns, scientists are currently exploring
novel electrolytes, such as solid oxide electrolytes, and aiming to enhance the

efficiency and cost-effectiveness of electrolysis processes. Furthermore, the



incorporation of sustainable energy sources and energy storage mechanisms can

enhance the ecological and financial feasibility of H> production through electrolysis.

2.1.3. Thermochemical Water Splitting

Thermochemical water splitting has garnered significant attention as a
promising approach for H» production among the various available methods owing to
its capacity for scalability and high efficiency [33]. Thermochemical water splitting
IS a chemical process that involves the utilization of heat, usually sourced from
concentrated solar power or nuclear energy, to facilitate a sequence of chemical
reactions that lead to the production of H> and O from H>O [34]. It presents a number
of benefits in comparison to traditional electrolysis, such as enhanced efficacy,
reduced operational temperatures, and the possibility of hybrid usage with alternative
energy frameworks.

Several thermochemical cycles have been suggested and examined for the
purpose of Hz production. Among these, the sulfur-iodine (S1), hybrid sulfur (HyS),
and metal oxide-based cycles are the most notable [35, 36].

SI cycle has been extensively investigated and is operational within a
temperature range of 850 to 950°C [37]. The process comprises three primary
reactions that entail the generation of hydrogen iodide (HI), sulfur dioxide (SO>), and
H>. The SI cycle has been highly studied owing to its remarkable theoretical
efficiency, which has the potential to attain a maximum of 50% [38].
Notwithstanding the potential benefits of this cycle, the practical application thereof
Is impeded by the corrosive properties of the chemicals utilized, as well as the
requirement for advanced materials capable of withstanding elevated temperatures
and pressures.

HyS cycle is a promising thermochemical process that involves the
combination of the thermochemical production of sulfuric acid (H2SOs) with the
electrochemical reduction of H.SO4 to produce Hz. The present cycle functions at a
decreased temperature of approximately 850°C in contrast to the Sl cycle, thereby
mitigating the material-related challenges [37]. The requirement for a proficient and
long-lasting electrolysis system in the electrochemical stage persists as a crucial

concern towards the commercialization of the HyS cycle.



Metal oxide-based cycles, specifically those utilizing cerium oxide (CeO>) and
ferrite (Fe3O4), have garnered significant interest due to their capacity to operate at
lower temperatures (ranging from 700°C to 1400°C) and their utilization of non-
corrosive materials [38]. The above-mentioned processes entail the conversion of
metal oxides through reduction and oxidation reactions, resulting in the generation of
H2> and O, correspondingly. Although these cycles exhibit potential, additional
investigation is required to enhance their effectiveness and create appropriate
substances for widespread deployment [39].

Thermochemical water splitting presents a viable avenue for the sustainable
generation of Ha, boasting significant potential for both high efficiency and
widespread deployment. Despite notable advancements in comprehending and
enhancing diverse thermochemical cycles, obstacles persist with regards to the
advancement of materials, integration of systems, and mitigation of expenses.
Consequently, considering these challenges, alternative approaches to achieve
optimal Hz production are currently under investigation.

Consequently, upon examining the purity rates of these techniques in the
context of Hz production, according to the Energy Efficiency and Renewable Energy
(EERE) organization, the process of SMR generally results in the production of H;
with a purity ranging from 70% to 85%. Again, considering the data provided by the
EERE [23], the process of electrolysis yields H, having a purity level of around
99.8% when utilizing alkaline electrolyzers. However, concerning PEM
electrolyzers, fortunately the purity level of Hz can reach up to 99.999%.
Thermochemical Water Splitting yields Ha purity levels that vary between 90% and
99% depending on the specific thermochemical cycle and operational parameters
[23]. Adsorption techniques, namely PSA and TSA, are essential in enhancing the
purity of H in the presence of different impurity levels. By employing adsorption
techniques, it is possible to enhance the purity of H for SMR to a level of 99.9%
[23]. Moreover, this approach can be further optimized for other production methods,
thereby guaranteeing that the H> generated satisfies rigorous specifications for
diverse applications. Adsorption process will be given in detail in the following

section.



2.2. Why is the H2/CO- Separation Important?

The rise in the concentration of greenhouse gases, specifically CO,, within the
atmosphere has resulted in noteworthy ecological predicaments, such as alterations in
climate patterns and the acidification of oceans. The industrial sector is a substantial
contributor to CO> emissions, with the manufacture of H, and the utilization of fossil
fuels representing noteworthy sources. The separation of CO, from H; is a vital
measure in mitigating the environmental concerns. Separation procedure facilitates
the sequestration and containment of CO> and the generation of uncontaminated H,
which can serve as a sustainable energy medium.

The emission of CO. has a multitude of detrimental impacts on the
environment, such as the exacerbation of global warming, the acidification of oceans,
and the contamination of the air. The Intergovernmental Panel on Climate Change
(IPCC) has identified CO emissions as the principal contributor to climate change,
resulting in the escalation of sea levels, occurrences of severe weather, and the
depletion of biodiversity [40]. The process of CO> dissolution in seawater, known as
ocean acidification, has deleterious impacts on marine ecosystems, specifically on
shell-forming organisms and coral reefs. In order to address the negative
consequences of CO2 emissions, nations have implemented a range of strategies,
such as the integration of sustainable energy sources, the establishment of carbon
pricing mechanisms, and the deployment of carbon capture and storage technologies
[41].

The process of Carbon Capture and Storage (CCS) entails the capturing of CO>
emissions from industrial activities and subsequently storing them in geological
formations or other designated storage sites. The separation of H2/CO; is a crucial
process in CCS since it facilitates the extraction of CO from flue gases and other
origins. The sequestered CO> can subsequently be deposited in appropriate
geological structures, thereby mitigating its environmental impact. Therefore, CCS
technologies possess the capability to substantially mitigate CO, emissions from
power plants and other industrial sources, thereby making a valuable contribution to
the worldwide endeavor to tackle climate change [42].

Adsorption-based techniques, namely pressure swing adsorption (PSA) and

temperature swing adsorption (TSA), have exhibited potential in the separation of
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H2/CO> [43]. The above-mentioned techniques are predicated upon the discerning
adsorption of CO; onto a solid adsorbent substrate, thereby facilitating the separation
of Hz and COz. The use of PSA and TSA processes presents numerous benefits in
comparison to the alternative separation methodologies. These advantages
encompass reduced energy consumption, elevated selectivity, and possibility of
hybrid usage with additional processes [44]. Notwithstanding, there exist obstacles in
the development of effective and economical adsorbent materials, along with the

difficulties for widespread application.

2.3. CO2 Capture

CO- is a major greenhouse gas that contributes significantly to global warming
and climate change. It is crucial to develop a process or technology that can

effectively capture CO> from various sources.

o Post-combustion capture; The process of post-combustion capture entails the
capture of CO; from the flue gas of power plants subsequent to the combustion
process. Typical techniques encompass the utilization of amine-based solvents

for chemical absorption and chilled ammonia for physical absorption [47].

o Pre-combustion capture; The pre-combustion capture method involves the
capture of CO; prior to the combustion process through the conversion of fuel
into a H2 and CO, mixture. Subsequently, the CO- is isolated and sequestered,
whereas the H> is employed as an environmentally friendly source of energy
[48].

o Oxy-fuel combustion; The process of oxy-fuel combustion entails the
combustion of fuel in a blend of recycled flue gas and pure oxygen, leading to
a significant concentration of CO. in the exhaust gas. This concentration

facilitates the process of capturing and storing the CO; [49].

Despite the presence of diverse CO; capture technologies, there exist

challenges that impede their extensive application. The aforementioned factors
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encompass elevated energy demands, substantial expenses in both initial investment
and ongoing operations, and a requisite for extensive infrastructure on a grand scale.
Furthermore, certain techniques, such as chemical absorption, have the potential to
produce detrimental secondary substances that necessitate additional processing [50].

Adsorption is a promising CO> capture technology that has gained significant
attention in recent years. This technique involves the selective adsorption of CO>
onto a solid adsorbent material, such as activated carbon, zeolites, or metal-organic
frameworks (MOFs). Adsorption offers several proven advantages over other CO>
capture methods, including lower energy requirements, fewer harmful byproducts,
and the potential for regeneration and reuse of the adsorbent material. Wang et al.
[51] successfully reviewed the effective capture of CO; through the utilization of a
MOF family, whereas Lui et al. [52] exhibited the prospective application of
activated carbon (AC) obtained from waste biomass for CO. adsorption. These
studies evidently highlight the importance of adsorption-driven CO, separation

research.
2.4. Adsorption Processes

Adsorption is a surface phenomenon that involves the sorption of molecules or
atoms from a fluid, which can be either a gas or a liquid, to the surface of a solid
material, which called as the adsorbent. The mechanism is propelled by the
intermolecular forces of attraction that exist between the adsorbate, which refers to
the substance undergoing adsorption, and the adsorbent. Adsorption is a highly
versatile technique that finds extensive applications in various industries such as
environmental, chemical, and pharmaceutical, among others [53].

There are numerous benefits associated with adsorption. Adsorption processes
exhibit a high degree of selectivity, thereby enabling the separation of distinct
constituents from complex mixtures. Furthermore, it is noteworthy that they
frequently necessitate lower energy consumption in contrast to alternative separation
methodologies, such as distillation or evaporation. Adsorption systems possess the
capability to be conveniently adjusted in size for diverse applications, and the
adsorbents utilized in these systems can frequently undergo regeneration and be

reused, thereby minimizing waste generation, and decreasing expenses [54]. In
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addition, the utilization of adsorption mechanisms plays a significant role in
promoting environmental sustainability through the elimination of contaminants
from both aqueous and gaseous media.

Adsorption is a process that finds extensive utilization in various fields such as
water treatment, gas separation, pharmaceuticals, food industry, and environmental
remediation. Adsorption is a widely employed technique in the domain of water
treatment for the elimination of impurities, including but not limited to heavy metals,
organic compounds, and pathogens, from water sources [55]. Adsorption process is
also used in the pharmaceutical industry for the purpose of separation and
purification of pharmaceutical compounds, as well as in the development of drug
delivery systems [56]. Adsorption processes are commonly utilized in the food
industry to eliminate unwanted elements, such as flavors, odors, and colors, from
food products [57]. Finally, adsorption processes are very effective in gas separation
as well for the purpose of separation and purification of various gases, including but
not limited to air, natural gas, and Ho.

The adsorption processes can be classified into five distinct processes, namely
PSA, VSA, temperature swing adsorption (TSA), pressure and temperature swing
adsorption (PTSA), and vacuum and temperature swing adsorption (VTSA). These
processes entail manipulating the pressure or temperature to promote the adsorption
and desorption of specific gases, thereby facilitating effective separation and

refinement.

2.4.1. Pressure Swing Adsorption

PSA process is based on the differential adsorption of gas components onto a
solid adsorbent material under varying pressure conditions. The procedure comprises
of two primary stages, namely adsorption under high pressure and desorption under
low pressure, especially atmospheric conditions. PSA is a significant technology
employed in diverse industries such as air separation, Hz production, and carbon
capture. It enables the separation and purification of target gases through the
selective adsorption of specific gas components, thereby facilitating the removal of
impurities [58].
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PSA operates on the basic principle of selectively adsorbing gas components
onto a solid adsorbent material. Adsorbents, including zeolites, AC, MOFs, COFs,
exhibit distinctive pore structures and surface characteristics that facilitate their
selective adsorption of particular gas types [54]. The performance of PSA processes
is subject to various factors, such as primarily the selection of adsorbent material,
and then the arrangement of adsorption columns, and the duration of the cycling
process, etc. In PSA process, adsorption capacity of an adsorbent can be improved by
altering the pressure, whereas reducing the pressure can expedite the desorption
process.

The utilization of PSA in Hx production is a common practice for the
purification of Hy from various Ho-rich gas streams, including steam methane
reforming. This process has gained significant attention due to the increasing need
for clean energy in various sectors, such as transportation and chemical production.
PSA process has been investigated as a viable option for capturing CO> from flue gas
emissions, which is crucial in addressing the pressing need for carbon capture and

storage solutions to mitigate the effects of climate change [62].

2.4.2. Vacuum Swing Adsorption

The development of several adsorption-based processes has been driven by the
growing need for gas separation techniques that are both cost-effective and efficient.
VSA is a recurring adsorption process that functions under vacuum conditions. This
method presents several benefits, including reduced energy consumption and
increased selectivity in comparison to alternative adsorption processes. It operates
based on pressure difference, similar as PSA but relies on the preferential adsorption
of gas components onto an adsorbent at atmospheric conditions and desorption in a
vacuum environment. More specifically, in the adsorption process, the gas mixture is
introduced into the adsorption column, where the adsorbent material selectively
adsorbs the target gas component. During the desorption process, the pressure within
the column is decreased through the application of a vacuum. This process results in
the separation of adsorbed gas from the adsorbent material, which is subsequently
collected as the product gas. This procedure is subsequently reiterated in a cyclical

fashion.
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VSA has been employed in various applications such as air separation, H>
purification, and CO; capture. Lee at al. [61] conducted a study wherein VSA was
utilized to separate oxygen from air by a zeolite adsorbent. They have reported
results indicating a significant air separation potential of VSA process, as evidenced
by a reported oxygen purity of 97% and a recovery rate of 75%. In another study, a
carbon molecular sieve was used as the adsorbent medium and methane purity of
98% along with an 83% recovery rate was attained [63]. Furthermore, the utilization
of VSA has been successfully observed for capturing CO from flue gas via a MOF
adsorbent by Khurana et al. [64].

Current progress in VSA technology has centered on the development of
innovative adsorbent materials, optimization of process parameters, and
incorporation with additional separation methodologies. Zhou et al. [65] documented
the production of a novel MOF substance that exhibits improved CO, adsorption
potential and selectivity in VSA applications. Furthermore, Kim and colleagues [66]
proposed a methodology to optimize VSA process, which yielded a reduction of 20%
in energy consumption and an increase of 15% in product purity. Peramanu et al.
[67] conducted a study on the hybrid use of VSA and membrane separation
techniques to improve the process of H. purification. They suggested an enormous
H> purity of 99.99% and a 90% recovery rate with this hybrid process design,
thereby revealing its potential in separation applications. In general, the successful
integration of VSA in diverse gas separation application and the latest progress in
VSA technology underscore its prospective utilization in a broad spectrum of

applications.

2.4.3. Temperature Swing Adsorption

Gas separation methodologies are of paramount importance in diverse
industrial applications, such as natural gas treatment, air separation, and H:
refinement. TSA approach is highly preferred due to the main benefit of enabling
high selectivity. It is a highly promising gas separation technique that functions
through the use of cyclic temperature conditions. In the adsorption process, the gas
mixture is introduced into the adsorption column, where the adsorbent material

selectively adsorbs the target gas component at a low temperature [68].
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Subsequently, the gaseous constituents that have not undergone adsorption are
extracted from the column. During the desorption phase, the temperature of the
column is raised, leading to the release of the adsorbed gas from the adsorbent
material. This released gas is then collected as the final product. Subsequently, the
procedure is reiterated in a cyclical fashion.

The utilization of TSA has been observed in various industrial applications
such as natural gas processing, air separation, and Hx purification, which were
demonstrated in several studies conducted by Chen et al. [69], Ntiamoah et al. [70]
and Jiang et al. [71], respectively. Chen et al. [69] proposed that enhancing the inlet
velocity and porosity of a self-designed TSA system utilizing zeolite 13X-APG could
enhance its energy efficiency performance. This improvement was result in an
increase in the CO> capture performance and a reduction in the specific energy
consumption. Furthermore, Ntiamoh et al. [70] reported TSA process with a CO>
purity of 96% and a recovery rate of 90.8%. Jiang et al. [71] designed a hybrid

system including TSA and membrane units to improve the CO; capture.

2.4.4. Hybrid Swing Adsorption Processes

The PTSA process is a hybrid technique that integrates the fundamental
principles of PSA and TSA to attain optimal gas separation. In recent years, the
PTSA process has garnered noteworthy attention owing to its potential for energy
conservation, decreased capital expenses, and reduced environmental footprint. The
PTSA process encompasses a biphasic mechanism comprising of adsorption and
desorption phases. The adsorption and desorption processes are manipulated by
modifying the prevailing pressure and/or temperature conditions.

PTSA is a technology that has been studied for its potential use in various
industrial processes. For example, Banaszkiewicz et al. [72] conducted a
comparative analysis of cryogenic and PTSA technologies for oxygen production
systems. They discovered that the implementation of PTSA can effectively enhance
the energy efficiency of small and medium-sized oxygen production systems utilized
in oxy-combustion processes. Additionally, the PTSA has been employed for the
separation of Hx from diverse gas mixtures. For instance, Hao et al. [73] conducted a

study on the utilization of a PTSA process based on LaNis3Alo7 zeolite for the
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purification of H. They reported a H> purity of 99.99% and a recovery rate of 95%
with the use of PTSA process.

Vacuum Temperature Swing Adsorption (VTSA) is a significant hybrid
process that has garnered considerable attention in recent years as an advanced gas
separation technique. This process has the potential to efficiently and economically
separate various gas mixtures. The VTSA process integrates the fundamental
concepts of PSA and TSA to enhance separation efficiency and diminish energy
consumption associated with the process. The VTSA process operates through the
utilization of the distinct adsorption capacities exhibited by different gas constituents
on a solid adsorbent medium, which is subject to varying pressure and temperature
conditions. The procedure generally encompasses four primary stages, namely
adsorption, pressure equalization, desorption, and repressurization.

The VTSA technique has demonstrated successful implementation in diverse
gas separation applications, such as air separation, hydrogen purification, and carbon
dioxide capture. The utilization of VTSA has been observed in the realm of airborne
CO2 capture, resulting in a concentration of 95% and a CO. capture fraction
exceeding 81% as Wilson et al. [74]. According to a previous investigation, the
VTSA technique yielded a CO> recovery rate of 90% [75]. This statement elucidates
that the aforementioned process necessitates a reduced energy demand in comparison
to conventional techniques. Furthermore, it has been observed that VTSA exhibits a
lower degree of flexibility in No/CO, separation as compared to VSA and TSA
techniques. This highlights the potential of VTSA as a viable and energy-efficient
option for post-combustion CO> capture through retrofitting of pre-existing power
plants [76].
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3. HIGH THROUGHPUT COMPUTATIONAL
SCREENING

High throughput computational scanning refers to a technique used to predict
the properties of a large number of molecules, materials, or biological systems.
Screening investigations are of paramount importance in many applications,
especially adsorption process, which is commonly utilized for the enhancement of
diverse adsorption methodologies. Generally, computational screening of adsorbent
materials was used to define the adsorption of a wide range of molecules, including
but not limited to gases, pharmaceuticals, dyes, and heavy metals. Specifically for
gas adsorption, there were several screening studies that investigate adsorption
performance of various gas pairs. Adsorption capacity of CO», Hz, CH4, N2, and H.S
[77-82] are commonly identified by high throughput computational scanning.
Furthermore, diverse materials have been subjected to screening studies in addition
to different gas pairs. The MOF family has been extensively investigated, with
numerous structures being evaluated. Other materials, including COFs, zeolitic
imidazolate frameworks (ZIFs), activated carbons (Acs), zeolites, and porous
coordination networks (PCNs), have also undergone successful screening studies
[83,85,86,87. Appendix A contains comprehensive details regarding these studies.

Considering the published literature on identification of CO>/H. separation
using adsorption processes via high throughput computational scanning approaches,
MOF adsorbents were the highly investigated. Avci et al. [82] conducted a
simulation study wherein they evaluated 3,857 MOF structures in the presence of
both PSA and VSA conditions. They revealed that adsorption selectivity of MOF
adsorbent in PSA and VSA processes ranged between 2.5-25,000 and 2.5-85,000,
respectively. Li et al. [83] conducted a thorough investigation in another study on
MOFs, analyzing a total of 13,512 MOF structures and specifically investigating the
adsorption properties of 1,092 of these structures. The study revealed that MOFs
featuring the Ivtb topology and employing the organic linker 1,2,4,5-tetrazine
demonstrated optimal performance in terms of displaying the highest degree of
CO2/H; adsorption separation. A comprehensive study was conducted by Aksu et al.
[84] on hypothetical COFs, wherein 3,184 hypoCOFs were examined under PSA and
VSA conditions for the purpose of CO2/H2 separation. The results indicated that the
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selectivity ranged from 6.13 to 742 (6.39 to 954) for PSA (VSA) process, while the
working capacities ranged from 0.07 to 8.68 mol/kg (0.01 to 3.92 mol/kg). These
values were found to be higher than those observed in COFs that were synthesized
experimentally. Yilmaz et al. [85] conducted a study in which they computed
adsorption values for multiple gas pairs, such as CO2/H», across 16 distinct ZIFs.
Their findings revealed that ZIFs containing functional groups that possess robust
electrostatic interactions with CO> demonstrated optimal efficacy for CO2/H>
adsorption selectivity. Ozturk et al. [86] performed simulations on a set of 20 PCNs
and found that these materials displayed notable levels of CO./H> selectivity and
working capacity, well-matching with experiments. They reported that PCN-9-Co
and PCN-9-Mn exhibited remarkable characteristics [86]. In comparison to
alternative materials, they demonstrated exceptional CO2/H> selectivity, with values
of reaching to approximately 2300 and 1660, respectively. Additionally, these
structures exhibited a notable working capacity of 5.5 and 6.1 mol/kg. The rationale
behind this phenomenon is that the PCNs exhibit a preferential adsorption of CO;
over other components in the pore structure (Figure 3.1(a)), with H being the least
strongly adsorbed. The present analysis is grounded on the three-zone depiction of
CO: in contrast to the solitary zone depiction of hydrogen, and the electrostatic

interplays between CO2 and PCN atoms that are absent in H..
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Figure 3.1: Comparison of CO/H; separation performance proposed by (a) Ozturk

et al. [86] in terms of CO»/H; selectivity and CO. working capacity and (b) Doganci
and Velioglu [88] in terms of CO./H; selectivity and CO, adsorption.

On the other hand, we have also compiled CO2/H. selectivity and CO;

adsorption coefficients of several adsorbent materials (Figure 3.1(b)). Zeolite NaX

19



1257 has adsorption selectivity [89]. NaX cannot sufficiently adsorb CO2. The best
adsorbent has the upper right corner adsorption performance in Figure 3.1(b). The
CO. adsorption ability and selectivity of MOFs is remarkable. Avci et al. [83]
estimated the best adsorbent structures. DABWUA MOF is best for CO2/H>
separation with 8 mol/kg CO> uptake and 300 CO/H: selectivity. The small pore
shape of the MOF adsorbent increases gas accessibility to the frame surface
adsorption sites, explaining its excellent gas adsorption ability. PAF has almost the
same adsorption selectivity as DABWUA and a substantially higher CO, uptake of
12.35 mol/kg. Babarao et al. [90] found that PAF adsorbed 32% more CO; than the
MOF structure with maximum absorption. Functionalizing different groups (-NH, -
OCHs, -CH20OCHy), theoretically produced three PAF structures. The one
functionalized with CH>OCH: took the most CO2. Functional groupings increased
the CO> interaction energy. Experimentally, PAFs exhibit high surface areas, thermal
and hydrothermal stability. Therefore, porous 2D materials such as PAFs and MOFs
dominate adsorbent performance measurements. Therefore, experimenters should
explore them in gas separation techniques. Furthermore, a multitude of materials can
be conveniently evaluated through computational scanning studies for the target of

gas pairs.
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4. MXENE NANOMATERIALS

4.1. History of MXene Family

MXene is a class of two-dimensional (2D) materials that are categorized within
the wider group of transition metal carbides and nitrides. The term "MXene" was
introduced in 2011 by a research team headed by Prof. Yuri Gogotsi at Drexel
University. It is used to denote a family of structures characterized by the general
formula Mn+1XnTx [91]. The MXene is produced from a three-dimensional material
known as MAX phase. The MAX phase is represented by the formula Mn+1AXn,
where M represents early transition metals (including Sc, Y, Ti, Zr, Hf, V, Nb, Ta,
Cr, Mo, W, and Mn), n represents a value of 1, 2, 3, or 4, and A represents elements
from the 1A or IVA group such as Al, Ga, etc. and X in Mn+1XnTx represents C or
N, and the symbol T is used to represent surface terminations, which can be
hydroxyl, hydrogen, oxygen, chloride, etc. The process of extracting A atoms from
the MAX phase leads to the production of Mn+1XnTx thin layers arranged
horizontally. In the process of synthesizing MXene, it is a common practice to
employ hydrofluoric acid (HF) for etching of A atoms. This is achieved by
immersing the MAX phase in HF, which effectively disrupts the chemical bonds
between the transition metals and A elements. The terminal layer of the Mn+1 X, Tx
structure consists of Ty groups, which depends on the synthesis procedure and
conditions [92].

MXene structures can be categorized into different groups based on the
quantity of functional groups or the configuration of transition metals they possess in
specific proportions as given in Figure 4.1 [93]. MXene structures that possess the
identical transition metal are classified as mono-transition metal MXene, while those
containing two distinct transition metals are categorized as double transition Metal
MXene. Two distinct transition metals can occupy specific sites within M layers,
which can be characterized by either in-plane order or out-of-plane order. In the
context of in-plane ordered MXene, the arrangement involves the alternate
organization of two distinct transition metals within each atomic plane of the M
layer. In contrast to MXene that exhibit out-of-plane structures, the transition metals

in MXene with in-plane structures are arranged in distinct atomic planes. In the case
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of solid solution MXene, the distribution of transition metals within all M layers and
the orientation of carbon and nitrogen atoms within X layers are both random. In the
realm of ordered vacancy MXene, the constituent elements primarily consist of
mono-transition metals, namely Mo, W, and Cr. However, it is worth noting that
only Mo1.33C and W133C have been successfully synthesized through experimental
means, while the synthesis of Cr1.33C has thus far been limited to theoretical design.
The atomic composition of the ordered vacancy structure is approximately 33% in
the M layers [94].
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Figure 4.1: Schematic illustration of the MXene structures [93].
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4.2. Application of MXene Nanomaterial

The hydrophilic nature of the surface MXene structure enables facile
composite formation with carbonaceous materials, polymers, and metal oxides,
thereby making MXene family feasible for diverse applications as summarized in
Figure 4.2 [95].
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Figure 4.2: Application areas of MXene family [95].

The versatile and adjustable surface and bulk chemistry of MXene structures
offer significant and unique characteristics that can be advantageous in various
aspects of energy storage systems. Additionally, MXene family exhibits a wide range
of functionalities in batteries and supercapacitors, encompassing double-layer and
redox-type ion storage, ion transfer regulation, steric hindrance, ion redistribution,
electrocatalysis, and electrodeposition substrates. For example, Chen et al. [96]
effectively produced vertically aligned triple phosphate nickel/iron hybrids on
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titanium carbide flakes (NiFeP/MXene) using a hydrothermal reaction and
phosphating calcination procedure. The researchers unveiled that it has the capability
to efficiently modify the electronic structure and density of the surface of the
electrocatalyst in order to increase the energy level of the d-band center.

In addition to their applications in the realm of energy, MXene structures have
garnered attention within the field of electronics. MXene structures have been
identified as materials that can serve as conductive layers, transparent electrodes, and
constituents for flexible and wearable electronics. The combination of their excellent
electrical conductivity, mechanical flexibility, and transparency renders them highly
suitable for a wide range of applications, including but not limited to transparent
electrodes, touchscreens, electromagnetic shielding, and flexible circuits. Moreover,
MXene family demonstrates distinctive optoelectronic characteristics that facilitate
their application in photodetectors and light-emitting devices. The study conducted
by Lee et al. [97] revealed that the application of a spin-coated polymer onto a
transparent MXene electrode offers remarkable environmental stability. This stability
is maintained even when the electrode is exposed to high temperatures and humidity
levels for a duration exceeding 7 days. Importantly, this protective layer does not
compromise the transparency of the electrode, thereby enabling the advancement of
photoelectronic devices.

MXene family displays a notable catalytic efficacy owing to their substantial
surface area and adjustable surface functionalities. Catalysts have been employed in
a range of reactions, such as hydrogen evolution reactions, oxygen reduction
reactions, and water purification processes. MXenestructures have the potential to
augment reaction rates, selectivity, and stability, rendering them highly advantageous
catalysts in various environmental and industrial contexts [98].

The biocompatibility and surface functionalization capability of MXene family
have rendered them as highly promising contenders within the realm of biomedicine.
Their utilization in drug delivery systems has been the subject of extensive
investigations due to their distinctive characteristics, which enable controlled and
targeted release of therapeutic agents. Furthermore, the utilization of MXene
materials in tissue-engineered scaffolds has been investigated due to their remarkable
biocompatibility and ability to enhance cell adhesion, proliferation, and
differentiation [99].
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Application areas of MXene family are not limited with the above-mentioned
fields. Due to their elevated thermal conductivity, these materials exhibit a favorable
suitability for thermal management applications in electronic devices [100]. MXene
structures have also been investigated for their potential use in gas detection sensors,
strain sensing devices, and biosensing applications [101]. Moreover, their
exceptional mechanical properties render them promising contenders for

reinforcement applications in composites and coatings.

4.3. MXene Family as Adsorbents

The significance of MXene structures as materials for adsorption has been
widely recognized in academic research due to their distinctive properties. These
properties include their two-dimensional structure, which allows for a large surface
area relative to their volume, their chemical stability in diverse environmental
conditions, and their ability to adjust interlayer spacing.

Currently, there is a growing trend in the investigation of MXene family as
adsorbents. MXene family is a class of nanomaterials that exhibit significant
versatility in their composition, thereby enabling a wide range of applications across
various domains from dye removal to gas separation. For instance, Hao et al. [102]
synthesized a novel adsorbent, denoted as AA-alk-MXene, through the grafting of
acrylic acid onto one or more layers of alkalized MXene nanolayers. The primary
objective of this adsorbent was to effectively eliminate dyes from wastewater. The
successful grafting of AA onto alkalized MXene nanolayers was confirmed through
the analysis of XRD, XPS, TG and Raman spectroscopy. Another study, Hu et al.
[103] conducted the synthesis of MXene as an adsorbent for the purpose of purifying
heavy metal ions in wastewater. Their findings revealed that the synthesized MXene
demonstrated a notable adsorption capacity for various types of mercury-containing
ions. Similarly, Song et al. [104] conducted the synthesis of TisC.Tx embedded with
zirconium cross-linked SA (MX-ZrSA) beads. They aimed to assess the performance
of these beads in terms of phosphate adsorption under various conditions. The
findings of the study indicated that the presence of Zr-O-P and Ti-O-P complexes
played a crucial role in facilitating the high selectivity and affinity of the MX-ZrSA
beads towards phosphate. The study conducted by Arifutzzaman et al. [105] targeted
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to assess the efficacy of MXene materials in two different configurations, namely
sandwich form with AC and embedded nanocomposite form, for the purpose of
capturing CO2. The researchers reported that the AC/MXene in the sandwich form
demonstrated an exceptional regenerative performance, maintaining a consistent
capacity for CO, adsorption throughout multiple regenerative cycles.

In addition to the experimental investigations, these adsorbents have been
subject to the theoretical investigation and have served as a valuable reference for
future research. Liu et al. [106] conducted a study to examine the adsorption
characteristics of ammonia on a monolayer of V>CT, (T = O, OH, and F). The
research specifically investigated the influence of ammonia concentration and air
humidity. They discovered that V.CT, exhibited favorable characteristics for the
identification and sequestration of NH3 gas. In a separate investigation, Xu et al.
[107] created a novel CuS-modified TisC2 adsorbent, known for its robust resistance
against acid gases. The findings derived from DFT calculations have demonstrated
the potential efficacy of CuS/TizC, as a viable material for mitigating mercury
emissions in coal-fired power plants. In another study, Liu et al. [108] designed an
MXene-supported adsorbent with polyamine-based adsorbents. They showed that
this stable and high mechanical stability adsorbent was a promising material for the
CO:z capture process. The adsorption of CH4 on Nb2CTx (T = O, F, Cl, OH) has been
investigated by Lv et al. [109]. The results indicated that the most effective CH4
adsorption observed by Nb>C(OH)2, while Nb2CO> exhibited the highest stability
based on the calculations of binding energy and cohesion energy.

Studies on the investigation of the performance of MXene family on CO./H>
separation or Hz and CO; storage were very rare. In a study conducted by Liu et al.
[110], the incorporation of Al atoms in TioCTx was investigated for hydrogen
storage. The Ti>CTx material exhibited superior hydrogen adsorption capabilities
compared to other materials, both at room and elevated temperatures of 20, 40, and
60°C. The results of this study align with the 10% target set by the United States
Department of Energy (DOE) in 2020 [110]. The results obtained from NMR, FTIR,
and DFT calculations indicated that the presence of —F» functional groups led to the
reversible H, adsorption, primarily driven by weak chemical interactions.
Conversely, the presence of —O> functional groups resulted in irreversible H>
adsorption, primarily driven by significant physical interactions. This mentioned
groundbreaking investigation is facilitating the development of MXene adsorbent
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with enhanced gas adsorption capabilities, albeit necessitating further theoretical and

experimental examinations.
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5. MOLECULAR SIMULATIONS TECHNIQUES

Molecular simulations represent a computational methodology employed for
comprehending and forecasting the dynamics of molecular systems. This
methodology is utilized across diverse disciplines including chemistry, physics,
biology, and material science. The investigation of separation and purification
technologies that rely on adsorption frequently emphasizes the utilization of
modeling approaches to elucidate the underlying adsorption mechanism. Although
there exist multiple models for adsorption isotherms, these models do not incorporate
any solid structure information. Nevertheless, the utilization of molecular simulation
techniques can effectively employ the effect of adsorbent material to make accurate
predictions regarding adsorption. Various materials can be scanned in order to
ascertain the optimal performer for adsorption-based separation. Given the
significant advancements in computer science by means of both hardware and
software, the evaluation of adsorption and transport properties of nanoporous
materials, especially inorganic nanomaterials, can now be readily accomplished at
the nanoscale through the utilization of molecular simulation techniques. Molecular
simulations are commonly performed using two primary methodologies: molecular
dynamics (MD) and Monte Carlo (MC) simulations with the help of system-specific

developed fields and various ensembles.
5.1. Molecular Dynamics Simulation

MD simulations serve as a computational technique employed to simulate the
temporal evolution of atomic and molecular motion. The simulations in question
employ Newton's laws of motion to compute the interactions among atoms and
molecules, thereby enabling the prediction of temporal changes in a molecular
system. Interactions among atoms and molecules are computed through the
utilization of potential energy functions by ascertaining the initial coordinates and
velocities of a given molecular system. The simulation iteratively updates the
positions and velocities of atoms and molecules at discrete time intervals, performing
this procedure multiple times. Every individual particle within this system engages in

interactions with both other particles and the surrounding environment. The resultant
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force exerted upon the system is determined by evaluating the following equation
[111,112].

F, ()= m;a;(t)=m; %Zmi % =vV.U@) i=1,2,3,...,N (5.1)

The force, velocity, mass, acceleration, and position of the particle, i, are
denoted as Fi, vi, mj, a;, and r;, correspondingly. The variables "U" and "t" are used to
denote the potential energy of the system and the time, respectively. In the literature,
various numerical integration algorithms have been devised to facilitate the
integration of equations of motion. Notable examples include Verlet, Leapfrog, and
Velocity Verlet methods.

Before MD simulations, macroscopic system settings are defined mainly.
Micro-canonical, canonical, isothermal-isobaric, and grand-canonical ensembles are
prevalent. In micro-canonical ensemble (NVE), energy, volume, and number of
particles are constant, while in canonical ensemble (NVT), temperature, volume, and
number are constant. In isothermal-isobaric ensemble (NPT), temperature, pressure,
and number of particles are constant. The ensemble type we choose depends on our
final system and problem. Considering the predefined initial velocities and
configurations in MD simulation, all particles’ interatomic interactions are computed
by generating the time-dependent trajectories [113]. Consequently, the property of
interest such as mean-squared displacement, heat, and mass transport, etc. can be
calculated. MD simulations find extensive application across various disciplines,
encompassing the investigation of thermodynamic and structural characteristics of
molecular systems, elucidation of protein folding mechanisms, analysis of
interactions relevant to drug design, and prediction of material properties.
Nevertheless, these simulations often necessitate substantial computational resources

and may be executed over prolonged durations.
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5.2. Monte Carlo Simulation

MC simulation is employed in order to make use of random number generation
and statistical methods. The fundamental steps of MC simulations encompass
modeling, random number generation, computation, repositioning, and statistical
analysis. Following the development of a mathematical model pertaining to the
molecular system in question, stochastic variables are employed to compute the
energy, position, and various other attributes associated with the molecular system.
Due to its lack of time-dependency, the measurement of dynamic properties is
rendered infeasible. Sampling bias can occur due to the unequal probabilities of
different conformations that are formed during the random walk-in phase space. This
is achieved by introducing random displacements to the internal degrees of freedom,
such as bonds, angles, and torsions. Consequently, the resulting conformations do not
have equal probabilities. For this purpose, various sampling methods have been
suggested for MC simulations, including simple sampling, importance sampling, and
Metropolis sampling, among others. To diversify the probabilities, state of the
system at trajectory is altered depending on the MC moves such as translation,
rotation, insertion, and deletion.

Monte Carlo methods are widely recognized as a highly effective
computational technique for addressing problems characterized by inherent
uncertainty, and their applicability spans across diverse domains. These
methodologies offer valuable resources for resolving intricate mathematical
problems through the utilization of random numbers and sampling techniques. MC
methods find extensive application in the domains of financial risk analysis, physical

or chemical system simulation, and statistical predictions.

5.3. Force Field

The force field is a mathematical framework utilized to elucidate the
intermolecular interactions occurring between atoms or molecules. The model
encompasses a range of parameters, including molecular structures, bond lengths,
bond angles, torsion angles, and non-bonding interactions. The utilization of force

fields in both MD and MC molecular simulations involves the application of
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potential energy functions and force calculations. The equation 5.2 presents a
common formula for the force field. In this equation, the initial four terms pertain to
intra-molecular interactions, specifically bond stretching, angle bending, dihedral,
and improper torsions. Conversely, the final two terms correspond to inter-molecular
interactions, namely van der Waals interactions utilizing a 12-6 Lennard-Jones
potential, and Coulombic interactions [114].

1 1 2 %
U:Zbonds 5 kb (r'r0)2 +Zangles E ka(e'GO) + Ztorsions 7“ [1+ COS(H(I)'S)] +
(5.2)
Gij 12 Gij6 qi qj
z“improper\/imp—i_ z“LJ4'€ij 12 " 6 + 2“elec T
rij T rij

j

The phenomenon of bond stretching is commonly illustrated using a simple
harmonic function that governs the variation in length of covalent bonds. While
trigonometric potential is often favored in certain scenarios, the bending of angles
can also be described by a harmonic potential. In cases where the molecule consists
of more than four atoms, it is necessary to incorporate dihedral or in other word,
torsional terms. Torsional movements exhibit fewer constraint compared to bond
stretching and are required to confer the appropriate level of molecular rigidity.
Furthermore, it is imperative that they accurately replicate the significant
conformational changes resulting from the rotations of the bond. The manifestation
of torsional energy can be observed through the utilization of a cosine function, as
described by equation 5.2. To ensure the planarity of certain groups, such as sp?
hybridized carbons in carbonyl groups or aromatic rings, it is necessary to
incorporate improper terms into the system’s energy description. Finally, non-bonded
terms account for the positive influence of out-of-plane motions on the overall
energy of the system [115].

Various types of force fields are employed in molecular simulations, tailored to
specific molecules and systems. Force fields can typically be classified into two main
categories: classical force fields and force fields based on quantum mechanics.
Classical force fields adopt a simplified representation of atoms as point particles and
employ straightforward mathematical functions to characterize the interactions
between these atoms. Classical force fields that were extensively utilized in MD and
MC simulations are AMBER, CHARMM, and GROMOS. In contrast, force fields
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rooted in quantum mechanics adopt a more intricate perspective on atomic
interactions, employing quantum mechanical techniques to compute electronic
structure. The force fields utilized in this study are derived from density functional
theory (DFT) or quantum chemical calculations. Quantum mechanics-based force
fields, such as AM1, PM3, and DFTB (density functional-based tight-binding), serve
as notable illustrations. They can be customized based on the properties and
objectives of the systems used in molecular simulations. For example, different force
fields are available for proteins, nucleic acids, lipids, polymers, and inorganic
compounds.

Among the numerous force fields that have been employed for a wide range of
bio- and nano-materials, Universal Force Field (UFF) was frequently utilized in the
computation of intermolecular energies pertaining to gas adsorption simulations of
porous inorganic nanomaterials [116]. The UFF force field does not provide partial
charges for atoms. Consequently, various alternative methods for assigning charges
have been proposed in the literature. These methods include empirical approaches
such as QEq, as well as quantum-mechanical calculations like Mulliken Population
Analyses [117], Density Derived Electrostatic and Chemical charges (DDEC) [118],
and ChelpG [119].

5.4. Ensembles

The term ensemble pertains to the statistical distribution of a collection of
molecules or system states, which is determined by the initial conditions and
objectives of a molecular simulation. The Ensemble feature facilitates the integration
of diverse thermodynamic and statistical properties employed in molecular
simulations. The prevalent ensembles in statistical mechanics include the micro-
canonical, canonical, isothermal-isobaric, and grand canonical ensembles. The
corresponding probability distributions for these ensembles can be found in Table 5.1
[120].
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Table 5.1: Common ensembles which are applicable to both MD and MC

simulations.
All States of Probability Distribution
. . 1
Microcanonical (NEV) n=g
1
Canonical (NVT) n(E)= 6 e PEi
: . 1
Isothermal-isobaric (NPT) 7, (E, V)= n o B(EPV;)
. 1
Grand Canonical (uVT) 7, (Ei,N,) == e PEiN)
L : 1 oo
Isoenthalpic-isobaric (NPH) (B, V)= n eBELPV) 5

The normalization constant of probability distribution functions, also known as
partition functions, are denoted as Q, Q, A, and E for the microcanonical, canonical,
isothermal-isobaric, and grand canonical ensembles, respectively. The partition
function provides the statistical information regarding the thermodynamic
equilibrium properties of our system. Various ensemble types can be employed in
molecular simulations to represent distinct thermodynamic conditions and system
behaviors depending on the system of interest. For instance, the NVT ensemble is
employed in systems necessitating temperature regulation, whereas the NPT
ensemble is utilized in systems requiring simultaneous control over temperature and
pressure. The utilization of the grand canonical ensemble in MC simulations
(GCMC) is advantageous and favored for the simulation of phase-equilibrium
systems, such as adsorption phenomena. This preference stems from the
incorporation of the fugacity coefficient and Gibbs free energy, which enhance the
convenience and accuracy of the simulation process. This approach is employed for
the examination of rigid porous materials due to the absence of substantial volume
changes during the processes of adsorption and desorption of target molecules. In the
case of flexible materials, specifically a subset of MOF family, it becomes necessary
to employ more advanced simulation techniques such as Osmotic Ensemble or Gibbs
Ensemble [121].

During simulation, the number and spatial arrangement of molecules undergo
changes, resulting in the generation of a collection of microstates that collectively

determine the average properties of the system. These microstates are designated as
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trajectories, which serve as the primary outcome of the MC and MD simulations. By
utilizing these trajectories, it is possible to readily compute the primary and
secondary properties of the system. In the context of adsorption studies, the primary
outcome of interest is the average quantity of molecules present within the
investigated system. The GCMC simulation produces a mean density of adsorbed
gas, corresponding to a given fugacity or chemical potential. Additionally, visual
representations of the molecular-level adsorption process observed from GCMC
simulations, including images, movies, and density maps provide further information
about the adsorption mechanism. The utilization of visual representations facilitates
the effective determination of vital information pertaining to adsorption, including
the identification of specific binding sites and the distribution of molecules within

the relevant structure.
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6. SIMULATION METHODOLOGY

This section will elucidate the followed molecular simulation methodology
employed in the thesis. Initially, the details about the MXene database compilation
will be given. Subsequently, the methodology which was used for the optimization of
the structure and partial charge assignment of MXene structures will be presented.
Finally, the simulation method employed to ascertain the mixed gas adsorption
capacities of the CO2/H, mixture and the relevant process parameters will be

provided.

6.1. Compiling MXene Database

A thorough examination of the existing literature has been undertaken in order
to establish a comprehensive database encompassing a range of experimental and
theoretical investigations pertaining to MXene. Therefore, the proposed MXene
database consists of a comprehensive compilation of 730 distinct structures that have
been identified from diverse geographical locations. Firstly, a comprehensive set of
123 MXene structures from the database established by the "Materials Theory and
Simulations Group” (http://anant.mrc.iisc.ac.in/), and a comprehensive collection of
222 MXene structures from the Computational 2D Materials Database (C2DB), an
initiative led by Professor Thygesen's esteemed research team are compiled. C2DB
database encompasses a diverse array of 2D materials that extend beyond the scope
of MXene structures and can be accessed at https://cmrdb.fsyik.dtu.dk/c2db/. In
addition, the crystallographic data files for 88 out of the 730 MXene structures are
acquired by accessing supporting information files from four distinct articles [122-
126]. Finally, the compilation of the remaining 297 MXene structures is derived
from multiple scholarly articles that lacked the inclusion of the corresponding
crystallographic files. The atom types of the 297 MXene structures acquired from the
existing literature are altered by employing the crystallographic files that were made
available in the literature on MXene structures.
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6.2. Optimization and Charge Assignment

The "Forcite module” of Material Studio 2017 is used to optimize all MXene
structures. The geometry of structure is optimized a representation of the potential
energy surface’s minimal stat is determined for each MXene. The Material Studio
software suggests a number of algorithms for geometry optimization, including
steepest descent, conjugate gradient, Quasi-Newton, adjusted Newton-Raphson
(ABNR), and Smart, which combines steepest descent, ABNR, and quasi-Newton
approaches. After the Cartesian atomic coordinates are optimized, the lattice
characteristics of the MXene structures are compared to those found in the literature.
Figure 6.1 displays the percentage difference as a histogram. It indicates that the
Bravais lattice parameter difference was mostly within %5. The sparse population of
structures with a difference of more than 6% shows that the optimized structures can

be employed for gas adsorption analysis with confidence.

Frequency

HHHHHHHUD-Q.T.;

6 7 8 9 10 11 12 13 14
% Difference

Figure 6.1: Population analyses of % difference in Bravais lattice parameters of
MXene structures optimized within the thesis and reported in the literature.

The utilization of quantum mechanics is employed to the optimized MXene
structures to assign partial atomic charges, as opposed to the use of QEq, due to the
significance of atomic partial charges in the identification of interactions between

MXene structures and gases. Density Functional Theory (DFT) is a widely employed
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quantum mechanical method that offers an accurate means of modeling the electronic
structures and energies of solids. The DMol3 module, a component of Materials
Studio (version 2017), is employed for performing density functional theory (DFT)
simulations in order to determine the partial charges associated with atoms within
MXene structures. The DMol3 module is known for its ability to generate precise
outcomes while maintaining computational efficiency as an ab initio approach. The
B3LYP (Becke 3-parameter Lee Yang Parr) [127, 128] functional is selected as a
nonlocal hybrid function in the DMol3 module. The basis set chosen for this study is
the Double Numerical plus-d function (DND). This particular basis set guarantees a
satisfactory level of accuracy for DFT simulations. Collectively, the calculation of
electrostatic potential (ESP) charges is performed using the DND basis set Dmol3

module where DFT Coulomb potential is considered [163].
6.3. Monte Carlo Simulations for Gas Adsorption

The measurement of adsorption capacities for gas pairs consisting of CO2 and
H> is conducted through the utilization of GCMC simulations. A comprehensive set
of 730 MXene structures, each possessing a consistent interlayer spacing of 3.5 A, is
employed for the purpose of conducting an adsorption analysis on a mixture of gases.
The pairwise interactions are characterized by determining the partial atomic charges
of MXene structure through the application of DFT approach. Additionally, the van
der Waals interactions between atoms of MXene are derived from the LJ 12-6
potential, which is obtained from the UFF. The MXene structures remain in a fixed
coordinates throughout the GCMC simulations, with the application of periodic
boundary conditions. The Transferable Potentials for Phase Equilibria (TraPPE) rigid
body model is commonly employed for CO, and H> molecules due to its ability to
accurately depict the vapor-liquid and liquid-solid equilibria of CO2. CO: is
represented in models as a solid molecule consisting of three atomic centers, whereas
H> is represented as a single atom within the LJ region. The carbon-oxygen (C-O)
bond length in CO> is a constant value of 1.16 A, while the angle between oxygen,
carbon, and oxygen (O-C-O) is a fixed angle of 180°. The pairwise LJ interactions

are computed utilizing the Lorentz-Berthelot mixing rules. The determination of the
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cutoff for each MXene structure is based on half of the c-axis length (z) of the unit

cell, as indicated in Table 6.1.

Table 6.1: Set up parameters of MXene structures.

Layers | C length (A) Cut-off (A) | Enhancement
2 14 13.5 9x9x2
2* 17 16.5 10x10x2
3 15 14 10x10x2
4 18 17 12x12x%2
5 20 19 13%13x%2
6 21 20 14x14x%2
i 23 22 15x15%2
8 25 24 17x17%2
9 28 135 9x9x1
10 30 14.9 10x10x1

The mixed adsorption capacities of MXene structures for CO, and H. are
determined through GCMC simulations conducted with the RASPA simulation
software (version 2.0.41) [174]. The equilibration and production cycles for gas
mixture have been determined to be 50,000 and 250,000, respectively. In general, the
predominant composition of the gas mixture results in a product concentration of
approximately 74% H,, 18% CO2, and 8% other gases [130]. As a result, the utilized
gaseous mixture demonstrates a composition comprising of 75% H, and 25% CO..
The simulations are conducted individually at temperatures of 35, 120, and 250°C, as
well as at pressures of 0.1, 1, and 10 bar to represent different adsorption processes.
For instance, Figure 6.2 illustrates the input file that encompasses the parameters and
RASPA commands for Ti.CF; at a temperature of 250°C.
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SimulationType MonteCarlo
NunberCfCycles 250000
NumberOfInitializationCycles 50000
UseChargesFromCIFFile yes
CutCoff 13.3
Framework 0
Framewor kName Ti2CF2
UnitCells 9 9 2
ExternalTemperaturs 223.0
External Pressure 10000.0 100000.0 1000000.0
Component 0 MolsculeNams co2
MolFraction 0.25
TranslationProbability 0.5
RotationProbability 0.5
WidomProbability 1.0
RegrowProbability 0.5
TdentityChangeProbability 1.0
NumberOfIdentityChanges 2
IdentityChangesList o1
SwapProbability 1.0
CreateNumberCfMolecules o
Component 1 MoleculeName HZ unit
MolFraction 0.75
TranslationProbability 0.5
RotationProbability 0.5
WidomProbability 1.0
RegrowProbability 0.5
IdentityChangeProbability 1.0
NumberOfIdentityChanges 2
IdentityChangssList o1
SwapProbability 1.0
CreateNumberCfMolecules o

Figure 6.2: Input file used for mixed gas GCMC simulations of Ti,CF at 250°C.

6.4. Adsorbent Selection Metrics

Several adsorption processes, including PSA, VSA, TSA, PTSA, and VTSA,
have been developed to facilitate the separation of CO, from H, by manipulating
pressure or temperature during adsorption-desorption cycles. To represents each
adsorption processes, the relevant adsorption and desorption conditions are altered
concerning the parameters tabulated in Table 6.2. Considering the adsorption
selection metrics presented in Table 6.3, these adsorption-based separation processes
are evaluated and compared. The selectivity of an adsorbent, as determined by the
CO2/H> ratio, provides insight into the adsorbent’s affinity for strongly adsorbed gas
(COy) relative to weakly adsorbed gas (Hz). The working capacity of an adsorbent is

a crucial factor in cost-saving efforts through the reduction of regeneration cycles, as
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it represents the disparity between adsorption and desorption capacities. The proposal

of the adsorbent performance score (APS) aims to integrate the impact of two

significant metrics in order to evaluate the effectiveness of adsorbents. The measure

of regenerability, typically referred to as R%, is commonly used to assess the

effectiveness of consecutive adsorption-desorption cycles, with a success rate of over

85% considered as satisfactory [131]. It is aimed in this thesis to establish universal

screening metrics for adsorbent materials, incorporating widely accepted indicators.

Hence, the adsorbent figure of merit (AFM) and the sorbent selection parameter

(SSP) are proposed as comprehensive assessment criteria. The metrics for selecting

adsorbents are calculated individually for each adsorption process.

Table 6.2: Adsorption—desorption conditions of processes

Adsorption Desorption
Process Temperature | Pressure | Temperature | Pressure | Ref.
(°C) (bar) (°C) (bar)

PSA 35 10 35 1 [33]
[34]

VSA 35 1 35 0.1 [35]
TSA 35 1 250 1 [36]
[37]

PTSA 35 10 250 1 [38]
[38]

VTSA 35 1 250 0.1 [39]
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Table 6.3: Adsorbent metrics used in gas separation for MXene adsorbents.

Metrics Equation
. - . Mixture NCOZ yCOZ
Adsorption selectivity for gas mixture Olads., COMH =g/ =
NH2 sz

Working Capacity

AI\IA:I\Iads.,A 'NdesA,A

Percent regenerability (R%)

AN
R%=——22 x100%
ads., COy

Adsorbent performance score (APS)

APS=0,4s., co,m,*ANco,

Adsorption figure of merit (AFM)

AFM:ANCO2 X
Odes., COy/Hy

(aads., C02/H2)2

Sorbent selection parameter (SSP)

Nads: gas adsorption capacity, mol/kg
Nees: gas desorption capacity, mol/kg
A: gas type, CO2z or H2

y: gas concentration of the feed stream
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7. RESULTS AND DISCUSSION

7.1. Effect of Mixture Adsorption Selectivity and CO:
Working Capacity on Each Adsorption Process

Recently, there has been a growing interest on the diversification of adsorption
processes, which are mainly driven by variations in adsorption and desorption
conditions. It is aimed to enhance the separation capability and regeneration ability
of adsorbents. In addition to widely employed techniques such as PSA and VSA,
researchers have also focused on leveraging temperature to enhance the separation
performance. Specifically, the utilization of high temperatures has been investigated
due to its potential to reduce the solubility of CO,. As a result, a novel technique
known as TSA has recently emerged in this field. Currently, hybrid adsorption
processes, such as PTSA and VTSA, are widely employed in order to enhance
process efficiency and minimize energy consumption. Following the methodology
given in previous section of this thesis, gas adsorption performances of MXene
structures are computed and presented in the Appendix C, along with the
corresponding adsorption metrics. The comparison of CO, working capacities and
CO2/H> adsorption selectivities of MXene structures is depicted for each process in
Figure 7.1 (for a more distinct and individualized representation, please refer to
Figure 7.2 (a — e)). Evaluating these adsorption metrics, it can be observed that the
majority of MXene structures exhibit better performance in PSA conditions
compared to VSA. While the MXene family demonstrated comparable performance
in terms of VSA, TSA, and VTSA conditions, the utilization of a hybrid process
(PTSA) resulted in enhanced CO. working capacities of MXene adsorbents
compared to the PSA process. The increase in temperature, which was accompanied
by a decrease in pressure during the desorption process, led to a greater amount of
CO: being released, thereby resulting in an increase in the CO2 working capacity. An
example of an MXene material with notable CO2 working capacity under PSA
conditions is Nb133C, which exhibits a value of 1.34 mol/kg. The CO, working
capacity under the condition of PTSA was observed to increase by nearly three

times, reaching a value of 3.95 mol/kg. The PSA process showcases a range of
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notable structures that also exhibit potential suitability in the PTSA process,

accompanied by significantly higher CO, working capacity.

10* 5
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VSA
TSA
P : PTSA

D VTSA

bo®

1O

10!

10° ! ® .
0.00 0.05 0.10 0.15 0.20 025 0.30
I o I * I

) 3 4 5
ANC(Q,(mol/kg)

Figure 7.1: Relation between CO2/H; adsorption selectivity and CO, working
capacity of MXene adsorbents for the separation of CO2/H2:25/75 mixture at PSA,

VSA, TSA, PTSA, and VTSA conditions.
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Figure 7.2: Relation between CO2/H; adsorption selectivity, CO2 working capacity,

and APS of MXene adsorbent for CO2/H,:25/75 mixture at (a) PSA, (b) VSA, (c)
TSA, (d) PTSA, and (e) VTSA conditions. APS range follows blue (star) > orange
(triangle) > green (partial circle) > black (empty circle).
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7.2 Effect of R% and APS on Each Adsorption Process

Considering the correlation between APS and R% of MXene adsorbents for
each process as depicted in Figure 7.3 (for a more distinct and segregated illustration,
please consult Figure 7.4 (a — €)), the highest R% values are 92.00, 91.14, and 99.1%
for the PSA, VSA, and TSA conditions, respectively. Encouragingly, the utilization
of hybrid processes resulted in significantly higher R% data, approaching nearly
100%. The MXene adsorbents with a relative abundance greater than 90% and
between 85% and 90% account for 44.7% and 53.6% of the MXene family in the
PSA dataset, 52.6% and 46.8% in the VVSA dataset, and 17.3% and 25.1% in the TSA
dataset, respectively. There is a scarcity of MXene structures exhibiting %R values
below 85%, with only 13 and 4 structures observed for PSA and VSA, respectively.
However, the number of such structures is significantly higher for TSA, amounting
to 455. The regenerability criteria of %R>90% were employed to identify potential
candidates for gas separation through adsorption. Nevertheless, the R% values
observed for MXene structures with high APS (>100 mol/kg) exhibit a decrease to
less than 90%. Specifically, in the case of PSA, the R% value drops to 34%, while in
VSA, it decreases to 63%. Fortunately, the R% values of these MXene adsorbents
exhibited a remarkably high APS, approaching 100%, in hybrid processes such as
PTSA and VTSA. Specifically, with the exception of M02CS,, all MXene structures
under PTSA and VTSA conditions surpassed the %R>90% criteria. Among these
structures, NbCrN(NCS). (R%=99.1%) and Nb1.33C (R%=99.9%) exhibit the highest
APS values of 864 and 2027 mol/kg, respectively. Hence, it is advisable to promote
the adoption of hybrid methodologies in cases where MXene nanomaterials are

employed as adsorbents for the purpose of separating CO2/H> gas mixtures.
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Figure 7.3: R % and APS of MXene adsorbents for the separation of CO2/H2:25/75
mixture at PSA, VSA, TSA, PTSA, and VTSA conditions. Red dotted lines show the
minimum desired R%=90%.
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Figure 7.4: Relation between R% and APS at (a) PSA, (b) VSA, (c) TSA, (d) PTSA,

and (e) VTSA processes for CO2/H2:25/75 mixture. Red dotted lines show the

minimum desired R% = 90%.
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7.3. Promising 10 MXene Adsorbents for CO2/H> Mixture

Separation

The MXene structures that exhibit R% greater than 90% under various
conditions such as PSA, VSA, TSA, PTSA, and VTSA are evaluated based on APS.
As a results of this evaluation, top 10 MXene adsorbents are defined and presented in
Table 7.1. Instead of APS, they are also ranked based on AFM and SSP metrics
(please refer to Appendix C). Upon comparing the notable structures observed in the
PSA, VSA, and TSA conditions for the gas mixture, it is evident that there is a lack
of shared structures among them. This finding aligns with the observation presented
in Figure 7.3. This implies that the performance of MXene structures is influenced by
variations in both temperature and pressure. The predominant MXene structures
found in PSA consist of M2XTx configurations, which refer to mono or double
transition metal MXene structures with two metal layers. Notably, these structures
often incorporate the —Br» functional group. In the study of Oppenheim et al. [132],
they conducted measurements to determine the adsorption capacities of CO, H,, and
C2H4 on a functionalized Ni2X.BTDD MOF. The MOF was modified with small
functional groups such as hydroxyl (—OH), fluorine (-F), chlorine (-Cl), and bromine
(-Br). The adsorbent that was functionalized with —Br exhibited superior adsorption
performance for each gas at all pressures in comparison to adsorbents functionalized
with other small groups, thereby corroborating our research findings. The MXene
structure exhibited the highest ranking among the studied structures in terms of
performance. It demonstrated a CO> uptake of 0.482 mol/kg and a CO2/H: selectivity
of 40. In the context of VSA, structures that incorporate bulky groups, particularly
those featuring the —(SCN). functional group, exhibit considerable potential. The
MXene structure, which was identified as the top-ranked structure in terms of VSA,
exhibits CO2 uptake of 0.187 mol/kg and a CO2/H> selectivity of 61.5. The MXene
structure, specifically the Nb133C type, demonstrated exceptional performance in
terms of CO> uptake and CO./H: selectivity. It achieved a CO> uptake of 2.64 mol/kg
and a selectivity of 768. Nb133C MXene has been synthesized by various research
groups for a range of applications, including catalysis and energy storage, among
others [133,134]. Given the potential for synthesizing stable structures, it is plausible

to consider them as viable candidates for CO2/H> separation under TSA conditions.
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Conducting desorption at elevated temperatures, as opposed to operating under
vacuum conditions, induces significant alterations in the working capacity of CO..
Consequently, by augmenting the data for R%, this phenomenon results in the
inclusion of MXene adsorbents with elevated CO, uptakes among the structures
deemed promising. The dominant influence of temperature is observed in both PTSA
and VTSA processes. The top 10 MXene structures identified in the TSA process are
also found in both the PTSA and VTSA processes, albeit with some variations in
their rankings within the PTSA process. The employment of elevated pressure during
adsorption and elevated temperature during desorption within the PTSA system has
brought about notable modifications to the CO sorption-desorption mechanism,
thereby yielding a substantial increase in CO. working capacity. The CO2 adsorption
capacity of the MXene material, which holds the top position in PTSA system, is
measured to be 1.19 mol/kg. Additionally, the selectivity of CO. adsorption over H;
for this MXene material is found to be 731.

Table 7.1: Promising 10 MXene adsorbents defined based on R% > 90% and APS
ranking at PSA, VSA, TSA, PTSA, and VTSA processes for CO2/H2:25/75 mixture.

PSA VSA TSA PTSA VTSA
NbCrNBr, Cr.CS; Nby.5C NbCrN(NCS), Nb 35C
Cr,.CBr, VCIN(SCN), | NDbCrN(NCS), | VCIN(NCS), | NbCrN(NCS)
VWNBr, | NbMoN(SCN); Wi 35C Nby.55C Wi 35C
NbMoNBr, VCINBr; VCIN(NCS), | VMON(NCS), | VCIN(NCS),
NbWNBr, CrsC20; VMON(NCS), | SC.C(NCS), | VMoN(NCS),
Sc2,C(OCI), | ScZrN(SCN)2 | NbMoN(NCS), | MoC(NCS), | NbMoN(NCS),
YCICBr, M02C(SCN)2 | Mo,C(NCS), | NbMoN(NCS), | Mo,C(NCS),
VMOoNCl, Ti1oNbosC SC.C(NCS), | NDWN(NCS), |  Sc.C(NCS),
Cr,CCl, Y2C(NCS), NOWN(NCS), | YCrC(NCS), | NbWN(NCS),
SCCrC(OCN), | NBWN(SCN), | YCrC(NCS), Wi .35C YCrC(NCS),

The evaluation based on the interaction energies between gas molecules and
surface of top 10 MXene is given in Figure 7.5. The alteration of CO2/H2 separation
performance of the leading MXene adsorbents at PSA exhibits a parallel relationship
with the interaction energies. The total energy resulting from the interaction between

MXene and gas primarily stems from the electrostatic energy, with variations
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ranging from 0.2% to 1.7%. Hence, the adsorption of gas mixtures on the most
efficient MXene structures is dictated by the van der Waals energy. In contrast, the
group 6B transition metals (chromium, molybdenum, and tungsten) derived from the
elements located in the d-block of the periodic table exhibit prominence in the
composition of top MXenes at PSA. This finding aligns with the DFT study
conducted by Jurado et al. [135], which examined the CO: binding energies and
molecular dissociation capabilities of 27 MXene structures. The authors of the study
have reported that MXenes incorporating elements such as titanium (Ti), hafnium
(Hf), and zirconium (Zr) exhibited elevated activation energies. Consequently, this
phenomenon will enhance the transformation of CO. into alternative molecular
species, thereby rendering them viable for employment in catalytic contexts. In
contrast, it has been reported that MXenes incorporating chromium (Cr),
molybdenum (Mo), and tungsten (W) elements exhibit elevated binding energies
with CO. at lower temperatures. Consequently, these MXenes hold promise as
potential adsorbents for CO, as they can release CO: in a cost-effective manner
through heating at approximately 200 °C. Furthermore, in a study conducted by Hu et
al. [136], it was demonstrated that Cr-functionalized Porous aromatic frameworks
(PAFs) exhibit enhanced efficiency in the separation of CO2/H, when compared to
PAFs functionalized with various alkaline earth metals (Be, Mg, and Ca) as well as
first-row transition metals (Sc to Zn). In accordance with the aforementioned studies,
it is worth noting that among the 50 MXene structures presented in Table 7.1,
accounting for any duplications within each process, a mere 9 structures do not

incorporate elements such as Cr, Mo, and W.
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Figure 7.5: Total average interaction energies (kJ/mol) between gas molecules (left
axis) and gas-MXene (right axis) for promising 10 MXene structures defined based
on R%>90% and ranked considering APS for PSA process.

In order to examine the impact of metals on gas adsorption, the radial
distribution functions (RDFs) of CO> and Ha in the vicinity of metals and functional
groups were computed specifically for Cr.CBr, and Cr2CS,. These calculations are
depicted in Figure 7.6 (a — b). The coordination preference of both gases is observed
to be towards Cr elements rather than functional groups (such as —Br, and -S3), as
evidenced by the intensities of the RDF peaks. The variation in interaction energy
and bond length among functional groups leads to discrepancies in the distances of
gases surrounding Cr metals. The examination of the images presented in Figure 7.6
(c — e) reveals that the gases are positioned in proximity to the Cr element,
specifically between two Br atoms or S atoms. Hence, the dominant factor
influencing the adsorption of gas mixtures on MXene adsorbents, specifically on Cr
metal, is the competition among gases for the same adsorption site. This competition
results in an enhanced selectivity for CO2/H, mixture adsorption, as evidenced by an
increase in selectivity from 16.7 to 34.3 for Cr.CBr, at PSA and from 55.6 to 61.5
for CroCS; at VSA.
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Figure 7.6: Radial distribution function (RDF) of CO2/H.:25/75 gas mixture around
specific atoms of (a) Cr.CBr. MXene and (b) Cr.CS, MXene; coordination of CO>
and Hz molecules on the surface of (c) Cr.CBr; and (d, e) Cr.CSz MXene structures.
Br, Cr, C, O, S, and H atoms are represented with brown, light blue, gray, red, green,
and yellow colors in (c — e), respectively.

7.4. Effect of Temperature to MXenes

In order to observe the effect of temperature on MXenes and facilitate
experimental studies, we conducted GCMC simulations of 730 MXene structures at
250 °C in line with experimental studies to demonstrate whether MXenes exhibit
high performance at lower temperatures. Furthermore, a literature review revealed
that hypothetical adsorption studies using nanomaterials such as MOFs and COFs
commonly employed a temperature of 120 °C [84]. Therefore, by conducting our
work at 120 °C using the same parameters, we were able to compare MXenes with
other materials and also test MXenes at a significantly lower temperature compared
to 250 °C.

The effects of temperature on three adsorption processes, TSA, PTSA, and
VTSA, were compared for a 730 Mxene structure at high and low temperatures
(namely, 250 and 120 °C). Firstly, important parameters for the adsorbents, APS and
regenerability, were examined at 250 °C (Figure 7.7 (a)). When the same parameters
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were examined at 120 °C (Figure 7.7 (c)), there was almost no decrease in APS for

any MXene structure. However, regenerability showed a slight decrease at around

90-100 %R at compared to approximately 95-100 %R at under hybrid conditions at

250 °C. In the case of TSA conditions, regenerability decreased by 10%. Next, two

general parameters, selectivity and working capacities, were examined for adsorption

calculations. When the temperature was reduced from 250 °C (Figure 7.7 (b)) to 120

°C (Figure 7.7 (d)), there was almost no decrease in performance for any MXene

structure in terms of both parameters. Considering all these results, it can be safely

decuded that MXenes exhibit promising performance at low temperatures as well, as

they do at high temperatures, making them potential materials for adsorption and

separation of CO2/H..
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Figure 7.7: R % and APS of MXene adsorbents for the separation of CO2/H:25/75,
temperature (a) 250 °C and (c) 120 °C mixture at TSA, PTSA, and VTSA conditions.

Relation between CO»/H> adsorption selectivity and CO2 working capacity of

MXene adsorbents for the separation of CO2/H2:25/75, (b) 250 °C and (d) 120 °C
mixture at TSA, PTSA, and VTSA conditions.
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8. CONCLUSIONS AND RECOMMENDATIONS

In this thesis, a comprehensive collection of MXene structures was initially
gathered from various sources. Subsequently, a systematic approach was employed
to design and optimize MXene structures for which crystallographic data files were
unavailable. Consequently, a comprehensive and extensive MXene database
consisting of 730 members has been established in order to identify the most
effective MXene adsorbents for CO>/H> mixture separation using molecular
simulation methodologies. The acquisition of knowledge pertaining to the structure-
performance relationship of MXene adsorbents has the potential to facilitate the
development of innovative adsorbents with superior performance characteristics that
have not yet been uncovered. It is noteworthy that the proposed MXene structures,
which exhibit superior performance, have been fabricated for the purpose of
investigating their distinct physical properties or determined through first-principles
calculations to ascertain their structural stabilities.

Gas adsorption capabilities of MXene adsorbents are evaluated under various
operational parameters, including PSA, VSA, TSA, PTSA, and VTSA, using mixed
gas simulations. The top MXene structures in mixed gas adsorption for PSA and
VSA conditions are derived from transition metals belonging to the 6B group in the
d-block of the periodic table, namely Cr, Mo, and W. Nevertheless, in the context of
TSA, PTSA, and VTSA conditions, MXene adsorbents that have been functionalized
with voluminous —(NCS). groups and exhibit in-plane ordered vacancy structures,
such as Nb133C and W133C, are considered to be highly promising structures with a
strong correlation to these processes.

In order to facilitate further academic pursuits, the following recommendations

are proposed:

o By utilizing a sophisticated deep learning model, it becomes possible to
accurately estimate parameters that are highly correlated with both simulation
outcomes and experimental findings. This model enables the exploration of
numerous hypothetical MXenes, thereby circumventing the time and energy

expended in conducting simulations.
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The identification of optimal MXene membranes can be achieved through the
utilization of diffusion calculations conducted via Molecular Dynamics,
employing the MXene database provided in this study. Furthermore, the gas
separation efficiency can be significantly enhanced by incorporating high
polymer content into Mixed Matrix Membranes for Mxenes-based gas

separation applications.
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APPENDIX

APPENDIX A: MXene Types Whose Crystal Structures are Available in the Literature
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APPENDIX B: CO2/H2 Mixture Adsorption Performance of Mxene Structures at PSA Conditions

MXene Type CO; Adsorption Capasity (mol/kg) H2z Adsorption COa/H; Selectivity CO2 Working % Regenerebility APS
1 bar, 35°C 10 bar, 35°C 10 bar, 35°C 10 bar, 35°C PSA PSA PSA
(CrVv);C, 0,0146 0,1490 0,0687 6,51 0,1344 90,21 0,875
(M0o.66Y0.33)2CO; 0,0075 0,0749 0,0522 4,31 0,0674 89,98 0,290
(TiV)sC, 0,0168 0,1693 0,0750 6,77 0,1526 90,10 1,033
(TiV)C(OH), 0,0099 0,1016 0,0843 3,62 0,0917 90,26 0,332
(TiV)CF, 0,0108 0,1079 0,0793 4,08 0,0971 89,96 0,396
(TiV)CO, 0,0108 0,1079 0,0793 4,08 0,0971 89,96 0,396
(Wog6Y033)2CO; 0,0194 0,1723 0,0172 30,05 0,1530 88,77 4,597
Cr,C 0,0116 0,1161 0,1210 2,88 0,1045 90,04 0,301
Cr,C(OH), 0,0138 0,1362 0,0623 6,56 0,1224 89,86 0,802
Cr,CBr; 0,0502 0,5036 0,0440 34,31 0,4534 90,02 15,554
Cr,CCl, 0,0432 0,4566 0,0700 19,56 0,4134 90,55 8,086
Cr,CF, 0,0077 0,0768 0,0725 3,18 0,0691 89,98 0,220
Cr,CFCI 0,0122 0,1230 0,0708 521 0,1108 90,06 0,578
Cr,CH; 0,0064 0,0623 0,0760 2,46 0,0559 89,71 0,137
Cr,CO, 0,0126 0,1285 0,0648 5,95 0,1159 90,20 0,690
Cr,CS; 0,1866 1,4334 0,0372 115,67 1,2468 86,98 144,221
Cr,HfCN 0,0107 0,1138 0,0468 7,29 0,1031 90,56 0,752
Cr,HfCNO, 0,0151 0,1550 0,0293 15,90 0,1399 90,26 2,224
Cr,MoCN 0,0168 0,1821 0,0632 8,64 0,1653 90,75 1,428
Cr,MoCNO; 0,0207 0,2155 0,0382 16,93 0,1948 90,39 3,297
Cr,N 0,0070 0,0694 0,0946 2,20 0,0624 89,92 0,137
Cr,N(OH), 0,0122 0,1204 0,0594 6,08 0,1081 89,84 0,658
Cr,Nb,C3 0,0096 0,1002 0,0497 6,05 0,0906 90,39 0,548
Cr,NbCN 0,0179 0,1971 0,0646 9,15 0,1791 90,89 1,639
Cr,NbCNO, 0,0217 0,2259 0,0387 17,49 0,2042 90,39 3,572
Cr,NF, 0,0062 0,0617 0,0652 2,84 0,0554 89,88 0,157
Cr,NH, 0,0063 0,0613 0,0676 2,72 0,0550 89,76 0,150
Cr,NO, 0,0089 0,0894 0,0717 3,74 0,0805 90,04 0,301
Cr,Ta,Cs 0,0001 0,0008 0,0005 5,26 0,0007 90,38 0,004
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Cr,TaC, 0,0001 0,0007 0,0007 2,93 0,0006 90,00 0,002
Cr,TaCN 0,0002 0,0022 0,0008 8,14 0,0020 90,78 0,016
Cr,TaCNO, 0,0003 0,0030 0,0005 16,55 0,0027 90,37 0,045
Cr,Ti,Cs 0,0148 0,1556 0,0679 6,87 0,1409 90,52 0,968
Cr,TiC, 0,0082 0,0815 0,0713 3,43 0,0733 89,96 0,251
Cr,TiCy(OH), 0,0303 0,0591 0,0340 5,22 0,0288 48,75 0,150
Cr,TiC,F, 0,0252 0,2770 0,0533 15,58 0,2518 90,89 3,923
Cr;TiCy0; 0,0237 0,2459 0,0467 15,81 0,2222 90,38 3,512
Cr,;TiCN 0,0237 0,2619 0,0802 9,79 0,2382 90,96 2,332
Cr,TiCNO, 0,0275 0,2886 0,0468 18,52 0,2611 90,47 4,836
Cr,V,Cs 0,0148 0,1555 0,0654 7,14 0,1407 90,49 1,004
Cr,VC, 0,0079 0,0804 0,0701 3,44 0,0724 90,14 0,249
Cr,VCN 0,0247 0,2756 0,0800 10,34 0,2509 91,04 2,594
Cr,VCNO, 0,0268 0,2812 0,0463 18,20 0,2543 90,46 4,630
CryZrCN 0,0156 0,1955 0,0624 9,40 0,1799 92,00 1,692
Cr,ZrCNO, 0,0295 0,3038 0,0344 26,49 0,2742 90,28 7,263
CriCs 0,0108 0,1099 0,0797 4,14 0,0991 90,17 0,410
CrsCy(OH), 0,0158 0,1516 0,0356 12,78 0,1357 89,56 1,735
CrsCyF; 0,0072 0,0711 0,0386 5,52 0,0639 89,89 0,353
CrsCyH, 0,0099 0,0985 0,0460 6,43 0,0886 89,93 0,569
CrsC,0, 0,0602 0,5161 0,0589 26,30 0,4559 88,34 11,989
CrsCN 0,0232 0,2548 0,0794 9,63 0,2316 90,88 2,230
CrsCNO, 0,0311 0,3374 0,0463 21,86 0,3064 90,79 6,696
CrsN, 0,0053 0,0526 0,0545 2,90 0,0473 89,96 0,137
CrsN,(OH), 0,0109 0,1083 0,0327 9,94 0,0974 89,90 0,968
CrsN;H; 0,0112 0,1141 0,0486 7,05 0,1029 90,15 0,725
CrsN;0; 0,0110 0,1082 0,0330 9,84 0,0972 89,84 0,957
Cr,Cs 0,0095 0,0975 0,0657 4,45 0,0879 90,22 0,392
CryCs(OH) 0,0109 0,1083 0,0327 9,94 0,0974 89,90 0,968
Cr,CsF, 0,0056 0,0557 0,0363 4,60 0,0501 89,98 0,231
Cr,C3H, 0,0070 0,0696 0,0391 5,34 0,0626 89,98 0,334
Cr,C30, 0,0083 0,0839 0,0361 6,96 0,0756 90,13 0,526
CryN; 0,0057 0,0568 0,0615 2,77 0,0511 90,03 0,141
CrsN3(OH), 0,0088 0,0864 0,0312 8,31 0,0776 89,79 0,645
CryNsF, 0,0045 0,0445 0,0341 3,92 0,0401 89,97 0,157
CryN;zH; 0,0053 0,0529 0,0357 4,45 0,0476 90,06 0,212
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CrN;0; 0,0061 0,0606 0,0346 5,25 0,0546 89,99 0,286
CrMoCF, 0,0076 0,0765 0,0634 3,62 0,0689 90,05 0,249
CrwCF, 0,0058 0,0593 0,0434 4,10 0,0535 90,21 0,219
Hf,C 0,0043 0,0429 0,0457 2,82 0,0386 89,95 0,109
Hf,C(OH), 0,0051 0,0494 0,0236 6,27 0,0443 89,75 0,278
Hf,CF, 0,0034 0,0334 0,0285 3,52 0,0300 89,85 0,106
Hf,CF, -(model2) 0,0038 0,0379 0,0318 3,58 0,0341 89,97 0,122
Hf,CF; -(model3) 0,0048 0,0482 0,0470 3,07 0,0434 90,05 0,133
Hf,CF; -(model4) 0,0042 0,0422 0,0415 3,06 0,0380 90,00 0,116
Hf,CO, 0,0051 0,0520 0,0325 4,79 0,0468 90,10 0,224
Hf,CO, -(model2) 0,0034 0,0331 0,0251 3,95 0,0297 89,86 0,118
Hf,CO, -(model3) 0,0045 0,0458 0,0412 3,34 0,0412 90,06 0,137
Hf,CO, -(model4) 0,0051 0,0518 0,0439 3,54 0,0467 90,13 0,165
Hf,CrCN 0,0057 0,0591 0,0345 5,14 0,0534 90,30 0,275
Hf,CrCNO, 0,0067 0,0662 0,0189 10,53 0,0595 89,86 0,627
Hf;:MoCN 0,0065 0,0697 0,0268 7,81 0,0632 90,63 0,493
Hf;MoCNO; 0,0114 0,1071 0,0134 23,90 0,0957 89,36 2,287
Hf:N 0,0033 0,0335 0,0421 2,39 0,0302 90,04 0,072
Hf;N(OH), 0,0053 0,0517 0,0205 7,55 0,0464 89,74 0,350
Hf,NbCN 0,0048 0,0490 0,0313 4,70 0,0442 90,24 0,208
Hf,NbCNO, 0,0061 0,0601 0,0170 10,58 0,0540 89,81 0,571
HfNF, 0,0028 0,0278 0,0230 3,63 0,0250 89,80 0,091
Hf;NF; -(model2) 0,0034 0,0342 0,0248 4,14 0,0308 89,95 0,127
Hf,NF, -(model4) 0,0065 0,0661 0,0454 4,37 0,0597 90,21 0,261
Hf,NO, 0,0044 0,0436 0,0307 4,26 0,0392 89,96 0,167
Hf,TaCN 0,0001 0,0013 0,0008 4,67 0,0011 90,15 0,005
Hf,TaCNO, 0,0002 0,0017 0,0005 11,07 0,0015 89,69 0,017
Hf,TICN 0,0056 0,0568 0,0350 4,88 0,0513 90,21 0,250
Hf;TICNO, 0,0066 0,0651 0,0190 10,26 0,0585 89,86 0,600
Hf;VCN 0,0054 0,0557 0,0346 4,83 0,0503 90,26 0,243
Hf,VCNO, 0,0066 0,0650 0,0191 10,22 0,0584 89,83 0,597
Hf,ZrCN 0,0046 0,0463 0,0317 4,39 0,0417 90,13 0,183
Hf>,ZrCNO, 0,0061 0,0591 0,0170 10,43 0,0530 89,74 0,553
Hf;C, 0,0038 0,0392 0,0287 4,09 0,0354 90,20 0,145
Hf;C,(OH), 0,0031 0,0301 0,0109 8,30 0,0269 89,64 0,224
Hf;:CoF, 0,0030 0,0297 0,0151 5,88 0,0267 89,84 0,157
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Hf;C.H, 0,0010 0,0099 0,0092 3,24 0,0089 89,65 0,029
Hf:C,0, 0,0052 0,0510 0,0171 8,95 0,0458 89,86 0,410
Hf;:CN 0,0038 0,0382 0,0274 4,18 0,0344 90,14 0,144
Hf;CNO, 0,0059 0,0594 0,0176 10,11 0,0535 90,01 0,541
Hf;N, 0,0026 0,0259 0,0229 3,39 0,0234 89,99 0,079
Hf3:N2(OH), 0,0018 0,0169 0,0081 6,27 0,0151 89,56 0,095
Hf;N,F, 0,0025 0,0240 0,0121 5,92 0,0215 89,68 0,127
Hf3N,H, 0,0015 0,0149 0,0095 4,71 0,0134 89,68 0,063
Hf;N,0, 0,0042 0,0415 0,0161 7,71 0,0373 89,83 0,287
Hf,Cs 0,0022 0,0219 0,0191 3,43 0,0197 89,96 0,067
Hf,C3(OH), 0,0034 0,0335 0,0135 7,43 0,0300 89,74 0,223
Hf,CsF, 0,0027 0,0261 0,0126 6,20 0,0235 89,83 0,145
Hf,CsH, 0,0012 0,0116 0,0082 4,27 0,0104 89,68 0,045
Hf,C;0, 0,0043 0,0424 0,0141 9,04 0,0382 89,98 0,345
HfiN3 0,0021 0,0206 0,0190 3,24 0,0185 89,99 0,060
H,N3(OH), 0,0030 0,0283 0,0094 9,04 0,0253 89,45 0,229
Hf,NsF, 0,0020 0,0200 0,0115 5,20 0,0180 89,79 0,094
HfN3H, 0,0012 0,0112 0,0085 3,94 0,0100 89,72 0,040
HfN50, 0,0033 0,0329 0,0134 7,34 0,0296 89,99 0,217
HfCrNO, 0,0053 0,0528 0,0369 4,29 0,0474 89,92 0,204
Mn,C 0,0115 0,1150 0,1194 2,89 0,1035 89,97 0,299
Mn,C(OH), 0,0128 0,1266 0,0598 6,35 0,1138 89,87 0,723
Mn,CF, 0,0070 0,0695 0,0631 3,30 0,0625 89,99 0,206
Mn.CO, 0,0098 0,0984 0,0710 4,16 0,0886 90,02 0,368
Mn;N 0,0063 0,0622 0,0859 2,17 0,0559 89,90 0,121
Mn;N(OH), 0,0099 0,0966 0,0610 4,75 0,0867 89,75 0,412
Mn;NF, 0,0059 0,0581 0,0635 2,74 0,0522 89,91 0,143
Mn,NO, 0,0084 0,0837 0,0654 3,84 0,0753 89,95 0,289
Mn;C, 0,0106 0,1069 0,0769 4,17 0,0964 90,13 0,402
Mn;C,(OH), 0,0156 0,1484 0,0329 13,51 0,1328 89,47 1,794
Mn;C,F, 0,0069 0,0674 0,0370 5,46 0,0606 89,80 0,331
Mn;C,0, 0,0102 0,1028 0,0404 7,64 0,0925 90,04 0,707
Mn;N, 0,0075 0,0765 0,0771 2,98 0,0690 90,13 0,205
Mn;N,(OH), 0,0127 0,1203 0,0292 12,34 0,1076 89,46 1,327
MnsN,F, 0,0056 0,0545 0,0366 4,46 0,0489 89,80 0,218
Mn,Cs; 0,0092 0,0931 0,0625 4,47 0,0839 90,13 0,375
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Mn,Cs(OH), 0,0118 0,1146 0,0285 12,08 0,1028 89,67 1,242
Mn,CsF, 0,0055 0,0540 0,0312 5,19 0,0485 89,84 0,251
Mn,Cs0, 0,0073 0,0745 0,0357 6,26 0,0671 90,14 0,420

MnyN; 0,0050 0,0506 0,0401 3,78 0,0456 90,07 0,172

Mn;Nz(OH), 0,0100 0,0975 0,0269 10,87 0,0875 89,73 0,951
Mn;N;zO, 0,0056 0,0564 0,0332 5,10 0,0508 89,99 0,259
Mo, 3:C 0,0176 0,1758 0,1158 4,55 0,1582 89,99 0,720

Mo,C 0,0084 0,0854 0,0776 3,30 0,0769 90,11 0,254

Mo,C(NCS), 0,3961 1,0585 0,0094 338,66 0,6623 62,57 224,302

Mo,C(OCN), 0,0276 0,2755 0,0368 22,49 0,2479 89,97 5,575

Mo,C(OH), 0,0078 0,0769 0,0448 5,15 0,0691 89,82 0,356

Mo,C(SCN), 0,0525 0,4384 0,0256 51,40 0,3859 88,03 19,835
Mo,CBr, 0,0341 0,3312 0,0344 28,90 0,2971 89,71 8,588
Mo,CCl, 0,0259 0,2660 0,0496 16,10 0,2402 90,28 3,866
Mo,CF, 0,0054 0,0540 0,0522 3,10 0,0486 89,97 0,151

Mo,CF; -(model4) 0,0096 0,0974 0,0695 4,21 0,0878 90,13 0,370
Mo,CO, 0,0079 0,0791 0,0408 5,82 0,0712 89,99 0,415
Mo,CO; -(model4) 0,0066 0,0656 0,0502 3,92 0,0591 89,99 0,232
Mo,CrCN 0,0125 0,1338 0,0538 7,46 0,1212 90,62 0,904

Mo,CrCNO, 0,0144 0,1466 0,0336 13,11 0,1322 90,20 1,733
Mo,CS, 0,0046 0,0461 0,0492 2,81 0,0415 89,95 0,117

Mo,Hf,C;0, 0,0048 0,0481 0,0147 9,79 0,0433 89,94 0,424
Mo;HfC, 0,0029 0,0293 0,0332 2,64 0,0263 89,93 0,070

Mo,HfC,0, 0,0078 0,0757 0,0199 11,41 0,0679 89,71 0,775

Mo,HfCN 0,0068 0,0697 0,0366 5,72 0,0630 90,28 0,360
Mo,HfCNO; 0,0096 0,0972 0,0235 12,41 0,0876 90,13 1,087
Mo;N 0,0055 0,0557 0,0598 2,79 0,0502 90,12 0,140
Mo,N(OH), 0,0148 0,1427 0,0287 14,92 0,1278 89,60 1,908
Mo,Nb,Cs 0,0066 0,0679 0,0383 5,32 0,0613 90,29 0,326
Mo,NbC, 0,0039 0,0386 0,0410 2,83 0,0347 89,95 0,098
Mo,NbCN 0,0093 0,0971 0,0445 6,54 0,0878 90,42 0,574

Mo,NbCNO, 0,0123 0,1260 0,0288 13,12 0,1136 90,20 1,490
Mo;NF, 0,0052 0,0510 0,0300 5,09 0,0457 89,75 0,233
Mo,NO, 0,0070 0,0693 0,0382 5,45 0,0624 89,95 0,340
Mo,ScC, 0,0048 0,0478 0,0498 2,88 0,0430 90,01 0,124

Mo0,ScC,0, 0,0106 0,1029 0,0280 11,01 0,0923 89,69 1,017
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Mo,Ta,C; 0,0001 0,0007 0,0004 4,85 0,0006 90,26 0,003
Mo,TaCN 0,0002 0,0016 0,0008 6,18 0,0015 90,40 0,009
Mo,TaCNO; 0,0002 0,0023 0,0006 12,31 0,0020 90,12 0,025
Mo, TaC, 0,0001 0,0006 0,0007 2,69 0,0006 89,84 0,002
Mo,Ti,Cs 0,0095 0,0989 0,0490 6,06 0,0895 90,43 0,542
Mo,Ti,C3(OH)15Fs 0,0130 0,1266 0,0251 15,13 0,1136 89,72 1,719
Mo, Ti,C501 5F05 0,0078 0,0790 0,0292 8,10 0,0712 90,13 0,577
Mo, Ti,C30, 0,0079 0,0788 0,0256 9,24 0,0709 89,92 0,655
Mo, TiC, 0,0048 0,0480 0,0483 2,99 0,0433 90,05 0,129
Mo, TiCy(O15Fo5) 0,0179 0,1578 0,0299 15,83 0,1398 88,63 2,214
Mo, TiC,(OH) 0,0195 0,1823 0,0258 21,19 0,1628 89,31 3,449
Mo, TiCsF, 0,0142 0,1513 0,0437 10,39 0,1371 90,61 1,424
Mo,TiC,0, 0,0103 0,1027 0,0303 10,18 0,0924 89,95 0,941
Mo, TiCN 0,0119 0,1266 0,0544 6,97 0,1146 90,59 0,799
Mo,TiCNO, 0,0143 0,1453 0,0338 12,89 0,1310 90,17 1,688
Mo,V,Cs 0,0093 0,0972 0,0478 6,10 0,0879 90,43 0,536
Mo,VC, 0,0048 0,0474 0,0475 2,99 0,0427 89,94 0,128
Mo,VCN 0,0118 0,1251 0,0545 6,89 0,1133 90,54 0,780
Mo,VCNO, 0,0139 0,1414 0,0338 12,55 0,1276 90,19 1,601
Mo,Zr,C30, 0,0068 0,0665 0,0203 9,83 0,0597 89,80 0,587
Mo,ZrC, 0,0038 0,0381 0,0416 2,75 0,0343 90,02 0,094
Mo,ZrC,0, 0,0106 0,1032 0,0249 12,43 0,0926 89,76 1,151
Mo,ZrCN 0,0089 0,0930 0,0466 5,98 0,0840 90,38 0,503
Mo,ZrCNO, 0,0122 0,1229 0,0293 12,59 0,1107 90,09 1,393
MosC, 0,0071 0,0724 0,0414 5,25 0,0654 90,25 0,343
Mo3C2(OH). 0,0010 0,0093 0,0081 3,45 0,0083 89,73 0,029
MosC,F, 0,0053 0,0507 0,0170 8,92 0,0454 89,57 0,405
MosC,H, 0,0082 0,0798 0,0264 9,07 0,0717 89,79 0,650
Mo;C;0, 0,0119 0,1161 0,0228 15,28 0,1043 89,79 1,593
Mo;CN 0,0092 0,0966 0,0465 6,23 0,0873 90,44 0,544
Mo;N, 0,0043 0,0433 0,0336 3,86 0,0389 89,95 0,150
MosN2(OH), 0,0001 0,0009 0,0040 0,66 0,0008 89,72 0,001
MosNzF, 0,0045 0,0426 0,0149 8,60 0,0381 89,53 0,328
MosN,H, 0,0048 0,0479 0,0274 5,24 0,0431 89,91 0,226
MosN,0, 0,0083 0,0796 0,0180 13,24 0,0713 89,60 0,944
Mo,Cs; 0,0069 0,0716 0,0400 5,36 0,0647 90,32 0,347
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Mo,C3(OH), 0,0071 0,0676 0,0182 11,13 0,0606 89,54 0,674
Mo,CsF» 0,0040 0,0396 0,0218 5,45 0,0356 89,87 0,194
Mo,C;0, 0,0063 0,0633 0,0227 8,37 0,0570 90,02 0,477

MoyN; 0,0039 0,0393 0,0326 3,61 0,0354 90,10 0,128

Mo,N3(OH), 0,0051 0,0497 0,0212 7,04 0,0446 89,79 0,314
Mo,N3F, 0,0033 0,0331 0,0244 4,07 0,0297 89,89 0,121
Mo;N3zH, 0,0026 0,0252 0,0166 4,56 0,0226 89,75 0,103
MosN3z0, 0,0044 0,0446 0,0271 4,93 0,0402 90,10 0,198

MoCrC 0,0071 0,0705 0,0962 2,20 0,0634 89,93 0,139
MoCrCO; -(model4) 0,0087 0,0880 0,0596 4,43 0,0792 90,08 0,351
MoWC 0,0039 0,0382 0,0539 2,13 0,0343 89,87 0,073
MoWC(NCO), 0,0182 0,1815 0,0291 18,69 0,1633 89,98 3,052
MoWC(OCN), 0,0212 0,2115 0,0284 22,30 0,1903 90,00 4,245
MoWC(SCN), 0,0416 0,3526 0,0212 49,97 0,3110 88,20 15,541
MoWCClI, 0,0231 0,2492 0,0402 18,61 0,2261 90,72 4,206
MoWCF, 0,0032 0,0311 0,0836 1,12 0,0280 89,82 0,031
MoWCO,-(model2) 0,0052 0,0522 0,0342 4,57 0,0470 90,10 0,215
Nbo4V16C 0,1839 1,5554 0,1428 32,67 1,3715 88,17 44,804
NbogV1.C 0,0544 0,4855 0,1371 10,62 0,4311 88,79 4,579
Nb; ,VosC 0,0271 0,2693 0,1268 6,37 0,2422 89,95 1,544
Nb.3C 2,6409 3,9771 0,0881 135,40 1,3362 33,60 180,920
Nby6V0.4C 0,0160 0,1604 0,1174 4,10 0,1444 90,01 0,592
Nb,C 0,0084 0,0842 0,0829 3,05 0,0757 89,97 0,231
Nb,C(OH), 0,0089 0,0871 0,0409 6,39 0,0781 89,73 0,499
Nb.CF, 0,0056 0,0560 0,0483 3,48 0,0504 89,94 0,175
Nb.CO, 0,0080 0,0808 0,0524 4,62 0,0728 90,05 0,337
Nb,CrCN 0,0129 0,1372 0,0564 7,30 0,1243 90,61 0,908

Nb,CrCNO, 0,0141 0,1420 0,0306 13,95 0,1279 90,07 1,784
Nb,HfCN 0,0070 0,0723 0,0385 5,63 0,0653 90,32 0,368

Nb,HfCNO, 0,0088 0,0877 0,0215 12,24 0,0789 89,92 0,965

Nb,MoCN 0,0100 0,1047 0,0486 6,46 0,0947 90,48 0,611

Nb,MoCNO, 0,0118 0,1180 0,0264 13,43 0,1062 90,00 1,425

Nb.N 0,0064 0,0643 0,0790 2,44 0,0579 89,97 0,141

Nb,N(OH), 0,0090 0,0904 0,0469 5,78 0,0813 89,99 0,471
Nb,NF, 0,0053 0,0521 0,0340 4,60 0,0468 89,91 0,215
Nb,NH, 0,0039 0,0379 0,0535 2,12 0,0340 89,80 0,072

85



Nb,NO, 0,0071 0,0718 0,0511 4,21 0,0647 90,12 0,272
Nb,Ta,Cs 0,0001 0,0008 0,0005 4,96 0,0007 90,25 0,003
Nb,TaCN 0,0002 0,0017 0,0008 6,27 0,0016 90,45 0,010

Nb,TaCNO, 0,0002 0,0021 0,0005 12,88 0,0019 89,98 0,025
Nb,TiCN 0,0122 0,1282 0,0573 6,71 0,1161 90,51 0,779
Nb,TiCNO, 0,0143 0,1437 0,0299 14,43 0,1294 90,02 1,867
Nb,VCN 0,0119 0,1253 0,0569 6,60 0,1134 90,52 0,749
Nb,VCNO, 0,0134 0,1348 0,0309 13,10 0,1214 90,03 1,590
Nb,W,Cs 0,0050 0,0516 0,0275 5,63 0,0466 90,33 0,262
Nb,Zr,Cs 0,0067 0,0687 0,0411 5,01 0,0620 90,27 0,311
Nb,ZrCN 0,0093 0,0964 0,0494 5,85 0,0872 90,39 0,510
Nb,ZrCNO, 0,0109 0,1081 0,0271 11,96 0,0972 89,92 1,163
NbsC, 0,0079 0,0808 0,0521 4,65 0,0729 90,26 0,339
Nb3C,(OH), 0,0067 0,0638 0,0186 10,32 0,0571 89,47 0,590

NbsC,F, 0,0056 0,0549 0,0253 6,51 0,0493 89,80 0,321
Nb;C;H> 0,0039 0,0380 0,0207 5,50 0,0341 89,70 0,187
NbsC,0, 0,0094 0,0931 0,0296 9,42 0,0837 89,92 0,789

NbsCN 0,0095 0,0998 0,0504 5,94 0,0903 90,47 0,536
Nb;CNO, 0,0116 0,1158 0,0268 12,96 0,1042 89,99 1,350

NbsN, 0,0047 0,0461 0,0366 3,79 0,0415 89,92 0,157
NbsN,(OH), 0,0002 0,0023 0,0056 1,23 0,0021 89,57 0,003

NbsN,F, 0,0046 0,0440 0,0162 8,16 0,0394 89,59 0,321
NbsNzH, 0,0047 0,0456 0,0218 6,28 0,0409 89,78 0,257
NbsN,O, 0,0078 0,0764 0,0259 8,86 0,0686 89,84 0,608

Nb,C; 0,0059 0,0608 0,0388 4,70 0,0549 90,31 0,258
Nb,C3(OH), 0,0057 0,0536 0,0138 11,65 0,0480 89,45 0,559

Nb,CsF, 0,0044 0,0424 0,0182 6,98 0,0380 89,71 0,265
Nb,C3H, 0,0032 0,0308 0,0180 5,13 0,0276 89,72 0,142
Nb,C50, 0,0070 0,0696 0,0236 8,86 0,0626 89,97 0,555

NbsN; 0,0042 0,0423 0,0374 3,39 0,0381 90,15 0,129
Nb;N3(OH), 0,0056 0,0542 0,0191 8,53 0,0486 89,68 0,415

Nb4N3F, 0,0035 0,0423 0,0182 6,98 0,0388 91,69 0,271

NbsN;O; 0,0054 0,0540 0,0245 6,61 0,0486 90,01 0,322
NbsC4(OH), 0,0006 0,0054 0,0060 2,69 0,0049 89,82 0,013

NbsC4F, 0,0034 0,0330 0,0143 6,91 0,0296 89,72 0,204

NbsC40, 0,0055 0,0552 0,0169 9,79 0,0497 90,01 0,486
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NbCrN(NCO), 0,0433 0,4079 0,0342 35,82 0,3647 89,40 13,064
NbCrN(NCS), 0,7617 1,1905 0,0049 731,49 0,4288 36,02 313,647
NbCrN(OCN), 0,0321 0,3227 0,0426 22,75 0,2906 90,06 6,611
NbCrN(SCN), 0,0725 0,5748 0,0272 63,39 0,5023 87,39 31,843
NbCrNBr, 0,0477 0,4821 0,0361 40,01 0,4344 90,11 17,380
NbCrNCl, 0,0362 0,3843 0,0591 19,51 0,3480 90,57 6,789
NbCrNF, 0,0079 0,0806 0,0640 3,78 0,0727 90,19 0,275
NbMoN(NCO), 0,0217 0,2178 0,0389 16,80 0,1961 90,04 3,295
NbMoN(NCS), 0,4042 1,0601 0,0096 331,95 0,6558 61,87 217,708
NbMoN(OCN), 0,0000 0,0003 0,0040 0,21 0,0002 88,80 0,000
NbMoN(SCN), 0,0594 0,4858 0,0249 58,44 0,4264 87,77 24,915
NbMoNBr, 0,0373 0,3821 0,0354 32,39 0,3448 90,23 11,170
NbMoNCI, 0,0262 0,2853 0,0535 16,01 0,2591 90,81 4,148
NbMoN(CN), 0,0119 0,1219 0,0490 7,46 0,1101 90,26 0,821
NbMoNF, 0,0072 0,0724 0,0565 3,85 0,0652 90,06 0,251
NbWN(NCO), 0,0171 0,1724 0,0298 17,36 0,1553 90,11 2,697
NbWN(NCS), 0,3290 0,8346 0,0074 338,61 0,5056 60,58 171,203
NbWN(OCN), 0,0189 0,1918 0,0295 19,51 0,1729 90,14 3,373
NbWN(SCN), 0,0440 0,3719 0,0213 52,50 0,3279 88,16 17,215
NbWNBT, 0,0328 0,3302 0,0273 36,35 0,2974 90,07 10,811
NbWNCI, 0,0218 0,2346 0,0398 17,66 0,2127 90,69 3,758
NbWN(CN), 0,0071 0,0721 0,0417 5,18 0,0650 90,20 0,337
NbWNF, 0,0054 0,0543 0,0452 3,61 0,0489 90,05 0,176
Sc,C 0,0104 0,1021 0,1600 1,91 0,0918 89,86 0,176
Sc,C(CN), 0,0152 0,1534 0,1041 4,42 0,1382 90,10 0,611
Sc,C(NCO), 0,0014 0,0138 0,0147 2,81 0,0124 90,12 0,035
Sc,C(NCS), 0,4379 1,4445 0,0139 310,79 1,0066 69,69 312,841
Sc,C(OCl), 0,0469 0,5017 0,0637 23,61 0,4548 90,66 10,740
Sc,C(OCN), 0,0018 0,0177 0,0181 2,94 0,0159 89,71 0,047
Sc,C(OH), 0,0125 0,1220 0,0700 5,23 0,1095 89,75 0,573
Sc,C(SCN), 0,0558 0,5146 0,0479 32,22 0,4588 89,16 14,782
Sc,CBr; 0,0348 0,3594 0,0558 19,34 0,3246 90,31 6,278
Sc,CCl, 0,0397 0,4111 0,0824 14,97 0,3713 90,33 5,561
Sc.CF, 0,0087 0,0860 0,0831 3,10 0,0773 89,85 0,240
Sc,CF, -(model2) 0,0124 0,1253 0,0900 4,18 0,1130 90,14 0,472
Sc,CF; -(model3) 0,0140 0,1415 0,1165 3,64 0,1274 90,08 0,464
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Sc,CF; -(model4) 0,0176 0,1796 0,1211 4,45 0,1620 90,18 0,720
Sc,CO; -(model3) 0,0144 0,1446 0,1140 3,81 0,1302 90,05 0,495
Sc,CO; -(model4) 0,0117 0,1174 0,0907 3,88 0,1057 90,03 0,410
ScoN 0,0077 0,0762 0,1370 1,67 0,0685 89,88 0,114
Sc,N(OH), 0,0119 0,1161 0,0689 5,06 0,1042 89,75 0,527
Sc:NF, 0,0074 0,0726 0,0757 2,88 0,0653 89,85 0,188
Sc;NF; -(model3) 0,0149 0,1500 0,1121 4,01 0,1352 90,10 0,543
ScoNF; -(model4) 0,0114 0,1160 0,0922 3,78 0,1046 90,13 0,395
Sc:NO; 0,0111 0,1108 0,0908 3,66 0,0997 90,01 0,365
ScNO; -(model2) 0,0115 0,1149 0,0707 4,87 0,1034 89,96 0,504
ScsC, 0,0088 0,0866 0,0866 3,00 0,0778 89,88 0,234
ScsC,(OH), 0,0092 0,0878 0,0372 7,08 0,0786 89,51 0,557
ScsC2Br, 0,0058 0,0564 0,0256 6,62 0,0507 89,79 0,335
ScsCiF» 0,0078 0,0747 0,0423 5,31 0,0670 89,61 0,355
Sc3C,0, 0,0128 0,1294 0,0712 5,45 0,1165 90,08 0,635
ScsN; 0,0058 0,0569 0,0786 2,17 0,0512 89,87 0,111
ScsN,(OH), 0,0084 0,0812 0,0316 7,70 0,0727 89,59 0,560
ScsN,F2 0,0065 0,0637 0,0414 4,62 0,0572 89,75 0,264
SczN;0; 0,0096 0,0956 0,0516 5,56 0,0860 89,91 0,478
Sc,Cs 0,0087 0,0867 0,0787 3,30 0,0781 90,01 0,258
Sc4C3(0OH), 0,0076 0,0727 0,0276 7,91 0,0651 89,53 0,515
Sc4CsF 0,0067 0,0654 0,0362 5,42 0,0587 89,76 0,318
Sc,C30, 0,0103 0,1024 0,0417 7,36 0,0921 89,96 0,678
Sc4Ns 0,0046 0,0460 0,0615 2,24 0,0414 89,96 0,093
ScsN3(OH), 0,0084 0,0800 0,0297 8,08 0,0717 89,55 0,579
ScsN;F2 0,0053 0,0515 0,0357 4,33 0,0462 89,78 0,200
SciN;0; 0,0078 0,0768 0,0418 5,52 0,0691 89,90 0,381
ScCrC(OCN), 0,0393 0,3945 0,0548 21,60 0,3551 90,03 7,671
ScCrC(OH), 0,0171 0,1711 0,0678 7,56 0,1540 90,02 1,165
ScCrCF, 0,0101 0,1015 0,0846 3,60 0,0914 90,09 0,329
ScHfN(SCN), 0,0392 0,3439 0,0261 39,50 0,3047 88,61 12,034
ScHfNO, 0,0060 0,0602 0,0469 3,85 0,0542 89,98 0,208
ScNbCO, 0,0091 0,0909 0,0679 4,02 0,0818 89,98 0,329
ScTaCO, 0,0001 0,0010 0,0007 4,07 0,0009 90,01 0,004
ScTINO, 0,0102 0,1026 0,0786 3,92 0,0924 90,06 0,362
ScVCO, 0,0107 0,1076 0,0830 3,89 0,0968 90,02 0,377
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ScYC(CN), 0,0121 0,1214 0,0687 5,30 0,1093 90,02 0,579
ScYC(NCO), 0,0224 0,2275 0,0553 12,34 0,2051 90,15 2,530
ScYC(NCS), 0,2137 1,1219 0,0221 152,61 0,9082 80,95 138,597
ScYC(OCI), 0,0248 0,2591 0,0634 12,27 0,2343 90,43 2,874
ScYC(OCN), 0,0270 0,2719 0,0511 15,98 0,2449 90,06 3,913
ScYC(OH). 0,0112 0,1110 0,0580 5,74 0,0997 89,87 0,572
ScYC(SCN), 0,0484 0,4405 0,0379 34,90 0,3921 89,01 13,685
ScYCBr, 0,0328 0,3286 0,0463 21,27 0,2958 90,02 6,293
ScYCCl, 0,0263 0,2710 0,0729 11,15 0,2448 90,31 2,730
ScYCF, 0,0095 0,0956 0,0790 3,63 0,0861 90,08 0,313
ScZrN(SCN), 0,0589 0,5038 0,0338 44,74 0,4449 88,31 19,907
ScZrNO, 0,0090 0,0909 0,0686 3,98 0,0819 90,09 0,326
Ta,C 0,0001 0,0005 0,0005 3,57 0,0005 90,12 0,002
Ta,C(OH), 0,0001 0,0008 0,0002 10,57 0,0007 89,67 0,008
Ta,CF, 0,0000 0,0004 0,0003 3,63 0,0003 89,95 0,001
Ta,CO, 0,0001 0,0006 0,0003 4,99 0,0005 90,10 0,003
Ta,CrCN 0,0001 0,0009 0,0004 6,31 0,0008 90,42 0,005
Ta,CrCNO; 0,0001 0,0010 0,0002 11,64 0,0009 89,87 0,010
Ta;HfCN 0,0001 0,0007 0,0004 511 0,0006 90,28 0,003
Ta,HfCNO, 0,0001 0,0009 0,0002 10,64 0,0008 89,78 0,008
Ta,MoCN 0,0001 0,0008 0,0004 5,82 0,0007 90,42 0,004
Ta;MoCNO, 0,0001 0,0009 0,0002 11,43 0,0008 89,93 0,010
Ta;N 0,0000 0,0004 0,0004 2,87 0,0004 90,08 0,001
Ta,N(OH), 0,0001 0,0008 0,0002 12,45 0,0007 89,52 0,009
Ta,NbCN 0,0001 0,0008 0,0004 5,65 0,0007 90,41 0,004
Ta;NbCNO, 0,0001 0,0009 0,0002 11,18 0,0008 89,87 0,009
TaNF; 0,0000 0,0004 0,0002 5,24 0,0003 89,81 0,002
Ta,NH, 0,0000 0,0002 0,0003 2,07 0,0002 89,78 0,000
Ta;NO, 0,0000 0,0005 0,0003 4,33 0,0004 90,10 0,002
Ta, TICN 0,0001 0,0008 0,0004 5,96 0,0007 90,39 0,004
Ta, TICNO; 0,0001 0,0009 0,0002 12,04 0,0008 89,85 0,010
Ta,VCN 0,0001 0,0008 0,0004 5,83 0,0007 90,39 0,004
Ta,VCNO, 0,0001 0,0009 0,0002 11,02 0,0008 89,90 0,009
Ta,ZrCN 0,0001 0,0007 0,0004 5,24 0,0007 90,28 0,003
Ta,ZrCNO, 0,0001 0,0009 0,0002 10,82 0,0008 89,86 0,009
TasC» 0,0001 0,0005 0,0003 5,53 0,0005 90,33 0,003

89



TazC,(OH), 0,0000 0,0003 0,0001 8,72 0,0002 89,59 0,002
TasCyF2 0,0000 0,0004 0,0001 8,34 0,0003 89,69 0,003
TasCyH: 0,0000 0,0002 0,0001 4,62 0,0001 89,68 0,001
Ta;C,0; 0,0001 0,0006 0,0002 9,96 0,0006 89,92 0,006

TasCN 0,0000 0,0004 0,0003 4,70 0,0004 90,37 0,002
Ta;CNO, 0,0001 0,0006 0,0002 11,08 0,0005 89,85 0,006
TasN, 0,0000 0,0003 0,0002 4,58 0,0003 90,10 0,001

TazN,(OH), 0,0000 0,0000 0,0000 0,32 0,0000 89,72 0,000
TazNoF; 0,0000 0,0003 0,0001 8,70 0,0002 89,54 0,002
TasN,H, 0,0000 0,0002 0,0001 4,93 0,0002 89,66 0,001
TasN,0, 0,0001 0,0005 0,0002 10,18 0,0005 89,79 0,005

Ta,Cs 0,0000 0,0004 0,0002 5,67 0,0004 90,32 0,002

Ta,C3(OH), 0,0000 0,0004 0,0001 14,56 0,0004 89,35 0,006
Ta,CsF» 0,0000 0,0003 0,0001 7,86 0,0003 89,84 0,002
Ta,CsH, 0,0000 0,0002 0,0001 4,75 0,0001 89,69 0,001
Ta,C30; 0,0000 0,0005 0,0002 9,27 0,0004 90,09 0,004

TasNs 0,0000 0,0003 0,0002 4,00 0,0003 90,14 0,001

TayN3(OH), 0,0000 0,0004 0,0001 9,17 0,0003 89,60 0,003
TasNsF; 0,0000 0,0002 0,0001 4,97 0,0002 89,83 0,001
TasNsH, 0,0000 0,0001 0,0001 4,30 0,0001 89,74 0,001
TasN;0, 0,0000 0,0004 0,0002 7,17 0,0003 90,08 0,002

TaCrN(OCN), 0,0004 0,0039 0,0006 19,90 0,0035 90,03 0,070
TaCrN(SCN), 0,0009 0,0098 0,0008 36,00 0,0089 90,69 0,322
TaCrNBr, 0,0009 0,0089 0,0006 45,64 0,0079 89,45 0,362
TaCrNCl, 0,0005 0,0052 0,0007 21,52 0,0047 90,41 0,100
TaCrNF, 0,0001 0,0009 0,0007 3,57 0,0008 90,13 0,003
TaMoN(NCO), 0,0003 0,0031 0,0006 14,65 0,0028 90,07 0,041
TaMoN(NCS), 0,0056 0,0181 0,0002 270,40 0,0125 69,08 3,382
TaMoN(SCN), 0,0006 0,0050 0,0004 38,27 0,0044 88,86 0,169
TaMoNBr, 0,0007 0,0068 0,0007 28,98 0,0061 90,06 0,177
TaMoNClI, 0,0004 0,0040 0,0008 14,94 0,0036 90,40 0,054
TaMoNF, 0,0001 0,0010 0,0008 3,74 0,0009 90,08 0,003
TaWN(CN); 0,0001 0,0014 0,0008 5,40 0,0012 90,14 0,007
TaWN(NCO), 0,0003 0,0031 0,0006 14,72 0,0028 90,09 0,041
TaWNBr, 0,0007 0,0075 0,0007 32,73 0,0067 90,10 0,221
TaWNCI, 0,0005 0,0049 0,0007 19,65 0,0044 90,42 0,087
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TiosNby6C 0,0193 0,1989 0,0896 6,66 0,1796 90,30 1,195
Tio.sNb1,C 0,0339 0,3594 0,0864 12,48 0,3254 90,56 4,062
Ti12NbosC 0,0840 0,8122 0,0890 27,38 0,7282 89,66 19,934
Ti1sNbosC 0,0198 0,1942 0,1397 4,17 0,1744 89,80 0,728
Ti1sNbo.sC 0,0442 0,3832 0,1600 7,19 0,3390 88,47 2,436
TiwCoF, 0,0104 0,1234 0,0117 31,66 0,1130 91,56 3,577
TiwwNgF2 0,0053 0,0493 0,0112 13,18 0,0441 89,35 0,581
Ti,C 0,0104 0,1025 0,1374 2,24 0,0921 89,86 0,206
Ti,C(OH), 0,0148 0,1441 0,0632 6,84 0,1293 89,76 0,884
Ti,CCl, 0,0059 0,0585 0,0601 2,92 0,0526 89,87 0,154
Ti,CF, 0,0077 0,0758 0,0716 3,18 0,0681 89,85 0,217
Ti,CF,-(model2) 0,0151 0,1544 0,0938 4,94 0,1393 90,23 0,688
Ti,CF,-(model3) 0,0166 0,1696 0,1046 4,87 0,1530 90,21 0,745
Ti,CF,-(model4) 0,0247 0,2577 0,1202 6,43 0,2330 90,42 1,499
Ti,COq.11F1 89 0,0102 0,1024 0,0765 4,02 0,0922 90,02 0,370
Ti,COq.44F1.56 0,0113 0,1139 0,0773 4,42 0,1026 90,08 0,454
Ti,COqg67F1.33 0,0114 0,1153 0,0777 4,45 0,1038 90,09 0,462
Ti;CO0.89F1.11 0,0121 0,1247 0,0784 4,77 0,1126 90,26 0,537
Ti;CO1 33F 067 0,0121 0,1234 0,0794 4,66 0,1113 90,18 0,519
Ti,CO, 0,0108 0,1080 0,0812 3,99 0,0972 90,02 0,388
Ti,CO,-(model2) 0,0125 0,1264 0,0807 4,70 0,1139 90,12 0,535
Ti,CO,-(model3) 0,0143 0,1458 0,1005 4,35 0,1315 90,16 0,573
Ti,CrCN 0,0234 0,2528 0,0864 8,78 0,2294 90,74 2,015
Ti,CrCNO, 0,0247 0,2563 0,0476 16,14 0,2316 90,37 3,738
Ti,HfCN 0,0104 0,1093 0,0520 6,31 0,0989 90,46 0,624
Ti;HfCNO; 0,0136 0,1374 0,0297 13,90 0,1239 90,13 1,722
Ti.MoCN 0,0162 0,1725 0,0704 7,35 0,1562 90,58 1,148
Ti,MoCNO, 0,0188 0,1936 0,0392 14,83 0,1748 90,27 2,591
TioN 0,0075 0,0741 0,1206 1,84 0,0666 89,94 0,123
Ti,N(OH), 0,0130 0,1275 0,0622 6,15 0,1145 89,80 0,704
TiNb,Cs 0,0095 0,0993 0,0524 5,68 0,0898 90,43 0,510
Ti;NbC, 0,0061 0,0605 0,0624 2,91 0,0544 89,93 0,158
Ti.NbCN 0,0166 0,1761 0,0715 7,39 0,1596 90,58 1,180
Ti,NbCNO, 0,0194 0,1981 0,0394 15,07 0,1787 90,21 2,692
Ti,NF, 0,0067 0,0667 0,0702 2,85 0,0600 89,93 0,171
Ti:NF2-(model2) 0,0147 0,1515 0,0887 5,12 0,1368 90,30 0,701
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Ti.NO; 0,0095 0,0930 0,0742 3,76 0,0836 89,83 0,314
Ti;NO,-(model4) 0,0268 0,2808 0,1185 7,11 0,2539 90,44 1,806
Ti:NS; 0,0060 0,0589 0,0555 3,18 0,0529 89,87 0,169
Ti, Ta,Cs 0,0001 0,0008 0,0004 5,68 0,0007 90,31 0,004
Ti, TaC, 0,0001 0,0007 0,0007 2,77 0,0006 89,98 0,002
Ti,TaCN 0,0002 0,0020 0,0009 7,09 0,0019 90,60 0,013
Ti,TaCNO; 0,0003 0,0026 0,0005 14,52 0,0024 90,26 0,034
Ti,VC, 0,0084 0,0838 0,0768 3,27 0,0754 89,98 0,247
Ti,VCN 0,0219 0,2345 0,0873 8,06 0,2127 90,68 1,714
Ti,VCNO, 0,0239 0,2449 0,0482 15,25 0,2210 90,25 3,370
Ti,ZrCN 0,0154 0,1607 0,0727 6,63 0,1454 90,45 0,964
Ti,ZrCNO, 0,0187 0,1897 0,0398 14,30 0,1710 90,15 2,446
TisC, 0,0094 0,0945 0,0851 3,33 0,0851 90,03 0,284
Ti3C2(00.13F0.83(OH)1.04) 0,0369 0,3254 0,0361 27,06 0,2885 88,65 7,806
Ti3C2(Oo1F11(OH)os) 0,0449 0,3913 0,0347 33,79 0,3464 88,51 11,704
Ti3C2(00.7F13) 0,0140 0,1535 0,0341 13,50 0,1395 90,86 1,883
TisCo(OH), 0,0169 0,1606 0,0318 15,13 0,1437 89,46 2,174
TisC,Br, 0,0070 0,0689 0,0257 8,03 0,0618 89,79 0,497
Ti;C,Cl, 0,0068 0,0672 0,0347 5,80 0,0603 89,84 0,350
TisCoF, 0,0078 0,0766 0,0422 5,45 0,0688 89,82 0,375
Ti:C0, 0,0120 0,1193 0,0464 7,71 0,1073 89,93 0,828
TisC,Se, 0,0035 0,0335 0,0215 4,67 0,0300 89,58 0,140
TisC,Te, 0,0021 0,0200 0,0144 4,17 0,0179 89,64 0,075
TisCN 0,0207 0,2207 0,0919 7,21 0,2000 90,63 1,442
TisCNF, 0,0314 0,3427 0,0542 18,98 0,3113 90,85 5,908
TisCNO, 0,0279 0,2925 0,0496 17,68 0,2646 90,47 4,679
TisN2(OH); 0,0129 0,1231 0,0295 12,51 0,1102 89,52 1,379
TisN, 0,0060 0,0595 0,0717 2,49 0,0535 89,94 0,133
TisNoF, 0,0061 0,0598 0,0361 4,97 0,0537 89,76 0,267
TisNoH; 0,0103 0,1014 0,0423 7,19 0,0911 89,82 0,655
TisN,O; 0,0131 0,1325 0,0430 9,24 0,1194 90,08 1,103
Ti,Cs 0,0076 0,0767 0,0679 3,39 0,0691 90,09 0,234
Ti,C3(OH), 0,0118 0,1139 0,0313 10,92 0,1021 89,66 1,115
Ti,CsF, 0,0061 0,0605 0,0365 4,97 0,0544 89,89 0,271
TisCsH, 0,0092 0,0899 0,0372 7,26 0,0807 89,75 0,585
Ti,C30, 0,0090 0,0894 0,0397 6,77 0,0805 89,98 0,544
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TisNs 0,0045 0,0449 0,0551 2,44 0,0404 90,03 0,099
Ti;N3(OH), 0,0148 0,1472 0,0318 13,91 0,1324 89,95 1,842
TisNsF2 0,0048 0,0476 0,0329 4,34 0,0427 89,80 0,185
TisNsH, 0,0058 0,0569 0,0342 4,99 0,0511 89,82 0,255
TisN3O; 0,0068 0,0675 0,0239 8,46 0,0607 89,97 0,514
TisC4 (OH), 0,0170 0,1578 0,0216 21,96 0,1408 89,21 3,091
TisCsF2 0,0087 0,0881 0,0343 7,71 0,0795 90,17 0,612
TisC40, 0,0084 0,0835 0,0300 8,36 0,0752 90,00 0,628
TisN4F, 0,0059 0,0588 0,0290 6,09 0,0530 90,02 0,322
TigCsF2 0,0123 0,1202 0,0230 15,71 0,1079 89,73 1,695
TigNsF> 0,0077 0,0746 0,0189 11,83 0,0669 89,65 0,791
Ti;CsF> 0,0125 0,1159 0,0172 20,21 0,1034 89,23 2,090
Ti7NeF, 0,0075 0,0702 0,0152 13,87 0,0627 89,36 0,870
TigCiF, 0,0133 0,1195 0,0133 26,90 0,1062 88,86 2,856
TigN;F> 0,0068 0,0684 0,0149 13,80 0,0616 90,09 0,850
TigCsF 0,0109 0,0863 0,0111 23,32 0,0754 87,39 1,759
TigNgF> 0,0052 0,0452 0,0129 10,51 0,0400 88,44 0,420
TiCrCO, 0,0100 0,1003 0,0727 4,14 0,0903 90,05 0,374
TiHfCO, 0,0067 0,0654 0,0373 5,26 0,0587 89,77 0,309
TiHfN(NO), 0,0052 0,0514 0,0443 3,48 0,0462 89,91 0,161
TiMoCO, 0,0068 0,0685 0,0574 3,58 0,0616 90,00 0,220
TiNbC 0,0086 0,0848 0,1324 1,92 0,0762 89,89 0,146
TivC 0,0122 0,1206 0,1807 2,00 0,1084 89,86 0,217
TiIWCO, 0,0048 0,0481 0,0396 3,65 0,0433 89,99 0,158
TiZrCO, 0,0102 0,1026 0,0668 4,61 0,0924 90,08 0,426
V,C 0,0107 0,1085 0,1243 2,62 0,0977 90,10 0,256
V,C(OH), 0,0152 0,1492 0,0619 7,23 0,1340 89,82 0,970
V,CBr, 0,0038 0,0365 0,0423 2,58 0,0327 89,67 0,085
V,CF(OH) 0,0105 0,1059 0,0763 4,16 0,0954 90,08 0,397
V.CF, 0,0078 0,0773 0,0686 3,38 0,0696 89,96 0,235
V,CO, 0,0111 0,1124 0,0728 4,63 0,1013 90,10 0,470
V,CrCN 0,0230 0,2506 0,0835 9,01 0,2276 90,82 2,050
V,CrCNO, 0,0231 0,2358 0,0418 16,91 0,2128 90,22 3,597
V,HfCN 0,0104 0,1090 0,0508 6,44 0,0986 90,46 0,635
V,HfCNO, 0,0120 0,1191 0,0270 13,22 0,1071 89,94 1,416
V,MoCN 0,0162 0,1716 0,0684 7,53 0,1554 90,56 1,171
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V,;MoCNO, 0,0172 0,1739 0,0356 14,67 0,1567 90,10 2,298
V2N 0,0078 0,0772 0,1145 2,02 0,0694 89,93 0,140
V>N(OH), 0,0117 0,1149 0,0646 5,34 0,1032 89,84 0,551
V>Nb,C; 0,0095 0,0994 0,0513 5,81 0,0898 90,39 0,522
V,NbCN 0,0165 0,1765 0,0692 7,65 0,1600 90,65 1,225
V>2NbCNO; 0,0195 0,1924 0,0327 17,64 0,1730 89,89 3,050
VoNF, 0,0066 0,0654 0,0689 2,84 0,0587 89,84 0,167
V2NO, 0,0093 0,0934 0,0720 3,89 0,0841 90,03 0,327
V,Ta,Cs 0,0001 0,0008 0,0005 5,12 0,0007 90,30 0,004
V,TaC, 0,0001 0,0015 0,0009 5,14 0,0013 90,25 0,007
V,TaCN 0,0002 0,0021 0,0009 7,31 0,0019 90,57 0,014
V,TaCNO, 0,0002 0,0023 0,0005 13,91 0,0021 90,02 0,029
V,Ti,Cs 0,0150 0,1555 0,0707 6,60 0,1406 90,39 0,928
V,TiC, 0,0173 0,1796 0,0893 6,03 0,1623 90,38 0,980
V,TiCN 0,0215 0,2324 0,0858 8,13 0,2108 90,73 1,713
V,TiCNO, 0,0228 0,2313 0,0429 16,18 0,2085 90,15 3,373
V,ZrCN 0,0230 0,2506 0,0835 9,01 0,2276 90,82 2,050
V2ZrCNO, 0,0169 0,1687 0,0360 14,05 0,1518 89,99 2,133
VsC, 0,0081 0,0812 0,0764 3,19 0,0732 90,07 0,233
V;3C,(OH), 0,0210 0,1963 0,0285 20,69 0,1753 89,28 3,626
V;C,Br, 0,0039 0,0380 0,0217 5,25 0,0341 89,72 0,179
V3C,Cl, 0,0118 0,1166 0,0372 9,40 0,1048 89,92 0,986
VsCoF 0,0086 0,0842 0,0341 7,40 0,0756 89,76 0,559
VsC,0, 0,0128 0,1267 0,0429 8,85 0,1139 89,92 1,008
V3CN 0,0203 0,2163 0,0870 7,46 0,1960 90,61 1,461
V3CNO, 0,0272 0,2871 0,0482 17,87 0,2599 90,51 4,645
V3N, 0,0053 0,0533 0,0574 2,78 0,0480 89,98 0,134
V3N2(OH), 0,0440 0,3951 0,0333 35,62 0,3511 88,86 12,507
V3NoF, 0,0069 0,0668 0,0290 6,91 0,0599 89,69 0,414
V3NoH, 0,0099 0,0967 0,0401 7,24 0,0868 89,73 0,628
V3N,0, 0,0252 0,2623 0,0443 17,76 0,2371 90,40 4,211
V4Cs 0,0080 0,0824 0,0614 4,02 0,0744 90,30 0,299
V,4C3(OH), 0,0170 0,1606 0,0262 18,37 0,1436 89,40 2,637
V,CsF, 0,0061 0,0607 0,0330 5,62 0,0546 89,94 0,301
V,4C3H, 0,0049 0,0482 0,0315 4,60 0,0433 89,80 0,199
V,4C:0, 0,0088 0,0888 0,0370 7,20 0,0800 90,10 0,576
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ViN; 0,0051 0,0514 0,0552 2,79 0,0463 90,06 0,129
V;N3(OH), 0,0095 0,0938 0,0309 9,10 0,0843 89,83 0,767
ViNsF, 0,0047 0,0463 0,0343 4,04 0,0416 89,85 0,168
V4NzH, 0,0037 0,0366 0,0296 3,70 0,0328 89,77 0,122
VN30, 0,0064 0,0643 0,0355 5,43 0,0579 90,01 0,314
VCrN(NCS), 0,7400 1,4550 0,0097 448,52 0,7150 49,14 320,694
VCrN(SCN), 0,0943 0,7234 0,0303 71,57 0,6291 86,97 45,029
VCrNBr, 0,0710 0,6707 0,0356 56,46 0,5997 89,42 33,860
VCrNF, 0,0081 0,0802 0,0722 3,33 0,0721 89,88 0,240
VMoN(NCO), 0,0271 0,2729 0,0440 18,63 0,2458 90,08 4,579
VMoN(NCS), 0,5221 1,2236 0,0098 373,40 0,7015 57,33 261,944
VMOoN(OCN), 0,0309 0,3086 0,0428 21,63 0,2777 89,99 6,007
VMOoN(SCN), 0,0689 0,5581 0,0280 59,89 0,4892 87,65 29,300
VMoNBr, 0,0543 0,5157 0,0336 46,04 0,4614 89,47 21,244
VMoNCl, 0,0391 0,4125 0,0553 22,39 0,3734 90,51 8,359
VNbC 0,0084 0,0834 0,1292 1,94 0,0750 89,91 0,145
VNbCF,-(model4) 0,0102 0,1036 0,0772 4,03 0,0934 90,15 0,376
VWN(NCO), 0,0168 0,1689 0,0344 14,71 0,1521 90,04 2,236
VWN(OCN), 0,0216 0,2204 0,0324 20,39 0,1988 90,19 4,054
VWNBr, 0,0356 0,3594 0,0294 36,67 0,3238 90,10 11,873
VWNCI, 0,0289 0,3028 0,0405 22,41 0,2740 90,47 6,139
VWNF, 0,0049 0,0493 0,0434 3,41 0,0444 89,99 0,151
Wi.35C 0,8719 1,8066 0,0484 112,01 0,9346 51,74 104,684
W153C(OH), 0,0090 0,0901 0,0346 7,81 0,0811 90,00 0,633
Wi 33,CO, 0,0072 0,0735 0,0392 5,63 0,0663 90,20 0,374
W,C 0,0047 0,0475 0,0373 3,82 0,0428 90,14 0,164
W,C(OH), 0,0080 0,0764 0,0180 12,73 0,0684 89,57 0,871
W,CCl, 0,0192 0,2087 0,0322 19,45 0,1894 90,78 3,684
W.CF, 0,0034 0,0333 0,0190 5,26 0,0300 89,91 0,158
W,CO; 0,0043 0,0431 0,0297 4,36 0,0388 90,05 0,169
W,Hf,C50, 0,0040 0,0393 0,0115 10,27 0,0353 89,86 0,362
W,HfC, 0,0022 0,0218 0,0228 2,87 0,0196 89,92 0,056
W,HfC,0, 0,0063 0,0615 0,0137 13,46 0,0552 89,79 0,743
W;N 0,0031 0,0306 0,0380 2,42 0,0275 89,96 0,067
W,N(CH), 0,0095 0,0897 0,0158 17,00 0,0802 89,42 1,364
W;NF, 0,0032 0,0309 0,0170 5,45 0,0277 89,77 0,151
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W.NO, 0,0044 0,0436 0,0211 6,18 0,0392 90,00 0,242
W,Ti,C30,; 0,0055 0,0552 0,0172 9,62 0,0496 89,99 0,478
W, TiC,0, 0,0081 0,0812 0,0185 13,16 0,0731 89,98 0,962
W,Zr,C30, 0,0051 0,0503 0,0144 10,46 0,0451 89,80 0,472
W,ZrC, 0,0026 0,0265 0,0268 2,97 0,0239 90,04 0,071
W,ZrC,0, 0,0078 0,0749 0,0159 14,11 0,0671 89,62 0,947
WsC, 0,0023 0,0225 0,0224 3,00 0,0202 89,97 0,061
W;C,(OH), 0,0090 0,0840 0,0127 19,80 0,0750 89,30 1,484
W,;CaF, 0,0031 0,0294 0,0090 9,84 0,0264 89,53 0,259
W;C,0, 0,0054 0,0526 0,0130 12,13 0,0472 89,72 0,572
WsN, 0,0024 0,0242 0,0234 3,10 0,0218 89,99 0,068
W3N,(OH), 0,0000 0,0000 0,0008 0,03 0,0000 90,20 0,000
WsN2F, 0,0022 0,0207 0,0072 8,62 0,0186 89,52 0,160
W:N,0, 0,0069 0,0699 0,0157 13,37 0,0630 90,15 0,842
W,Cs 0,0040 0,0416 0,0219 5,70 0,0376 90,34 0,214
W,C3(OH), 0,0041 0,0386 0,0103 11,30 0,0346 89,50 0,390
W,CsF, 0,0023 0,0230 0,0123 5,60 0,0206 89,85 0,116
W,CsH, 0,0028 0,0279 0,0142 5,90 0,0251 90,12 0,148
W,C30, 0,0041 0,0418 0,0140 8,92 0,0377 90,24 0,336
W,N; 0,0051 0,0539 0,0198 8,17 0,0488 90,60 0,399
W,N3(OH), 0,0050 0,0495 0,0114 13,04 0,0445 89,96 0,581
WiNsF, 0,0033 0,0344 0,0158 6,54 0,0311 90,30 0,203
W,N;sH, 0,0022 0,0223 0,0131 5,12 0,0201 90,27 0,103
W,N;s0, 0,0025 0,0252 0,0159 4,75 0,0227 90,21 0,108
WCrC 0,0048 0,0475 0,0621 2,29 0,0427 89,96 0,098
WCrCO,-(model4) 0,0061 0,0618 0,0418 4,43 0,0556 90,07 0,247
Y,C 0,0074 0,0742 0,0985 2,26 0,0668 90,01 0,151
Y,C(CN), 0,0126 0,1265 0,0536 7,07 0,1138 90,00 0,805
Y,C(NCO), 0,0204 0,2011 0,0473 12,76 0,1808 89,88 2,306
Y>C(NCS), 0,0478 0,4157 0,0229 54,41 0,3679 88,51 20,016
Y,C(OCl), 0,0270 0,2742 0,0474 17,37 0,2472 90,17 4,295
Y,C(OCN), 0,0211 0,2126 0,0472 13,51 0,1915 90,07 2,587
Y>C(OH). 0,0072 0,0706 0,0481 4,40 0,0634 89,77 0,279
Y,C(SCN), 0,0423 0,3909 0,0336 34,94 0,3487 89,19 12,184
Y,CBr, 0,0218 0,2191 0,0448 14,66 0,1972 90,03 2,891

Y,CCl, 0,0243 0,2466 0,0610 12,14 0,2223 90,15 2,698
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Y,CF, 0,0075 0,0741 0,0594 3,74 0,0666 89,94 0,249
Y,CO, 0,0127 0,1302 0,0675 5,78 0,1175 90,26 0,680
Y2N 0,0062 0,0609 0,0886 2,06 0,0547 89,85 0,113
Y,N(OH), 0,0072 0,0698 0,0458 4,57 0,0626 89,72 0,286
Y,NF, 0,0061 0,0608 0,0534 3,42 0,0547 89,92 0,187
Y:NO, 0,0110 0,1117 0,0666 5,03 0,1007 90,18 0,507
YsC, 0,0061 0,0602 0,0428 4,22 0,0541 89,86 0,228
Y3C2(OH), 0,0010 0,0096 0,0123 2,33 0,0086 89,64 0,020
Y3CoF2 0,0072 0,0698 0,0275 7,62 0,0626 89,73 0,477
Y3C.0; 0,0082 0,0783 0,0199 11,78 0,0701 89,52 0,826
Y3N; 0,0049 0,0483 0,0405 3,58 0,0434 89,86 0,156
Y3N,(OH), 0,0086 0,0814 0,0221 11,06 0,0728 89,48 0,805
Y3NzF, 0,0074 0,0732 0,0267 8,22 0,0658 89,87 0,541
Y3N20, 0,0072 0,0690 0,0210 9,84 0,0619 89,62 0,609
Y4Cs 0,0058 0,0584 0,0455 3,85 0,0526 90,10 0,202
Y4C3(OH)2 0,0008 0,0076 0,0109 2,09 0,0068 89,76 0,014
Y.4CsF 0,0065 0,0632 0,0225 8,45 0,0568 89,79 0,480
Y4Cs0, 0,0128 0,1274 0,0268 14,26 0,1146 89,97 1,634
YaNs3 0,0042 0,0423 0,0455 2,79 0,0380 89,96 0,106
Y4N3(OH), 0,0055 0,0529 0,0215 7,39 0,0474 89,59 0,350
Y4NsF, 0,0063 0,0635 0,0314 6,06 0,0572 90,09 0,347
Y4N30, 0,0061 0,0605 0,0263 6,90 0,0545 89,94 0,376
YCrC(NCO), 0,0238 0,2384 0,0478 14,95 0,2146 90,00 3,209
YCrC(NCS), 0,3030 1,1853 0,0160 221,79 0,8824 74,44 195,701
YCrC(OCN), 0,0253 0,2509 0,0460 16,36 0,2257 89,93 3,693
YCrC(OH). 0,0130 0,1283 0,0506 7,61 0,1153 89,84 0,877
YCrCBr; 0,0362 0,3692 0,0441 25,13 0,3329 90,19 8,366
YCrCCl, 0,0305 0,3214 0,0667 14,46 0,2909 90,50 4,205
YCrCF, 0,0093 0,0952 0,0639 4,47 0,0858 90,18 0,383
YHFfN(SCN), 0,0338 0,3150 0,0283 33,42 0,2812 89,28 9,399
YHfNO, 0,0053 0,0523 0,0350 4,48 0,0470 89,92 0,210
YMoN(NO), 0,0063 0,0630 0,0540 3,50 0,0567 89,99 0,199
YNbCO, 0,0083 0,0843 0,0585 4,32 0,0760 90,11 0,328
YTaCO, 0,0001 0,0011 0,0007 4,34 0,0010 90,03 0,004
YTiN(NO), 0,0088 0,0881 0,0627 4,21 0,0793 90,04 0,334
YTINO; 0,0082 0,0823 0,0577 4,28 0,0741 90,06 0,317
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YVCO, 0,0094 0,0938 0,0688 4,09 0,0844 90,01 0,345
YVNF, 0,0077 0,0763 0,0562 4,08 0,0686 89,91 0,280
YZrNO, 0,0074 0,0742 0,0479 4,64 0,0668 90,01 0,310
Zr,C 0,0068 0,0681 0,1077 1,90 0,0613 89,96 0,116
Zr,C(OH), 0,0081 0,0794 0,0419 5,68 0,0713 89,74 0,405
Zr,CF, 0,0058 0,0579 0,0499 3,48 0,0521 89,96 0,182
Zr,CF,-(model2) 0,0070 0,0698 0,0531 3,95 0,0628 89,99 0,248
Zr,CF,-(model3) 0,0090 0,0918 0,0790 3,49 0,0828 90,17 0,289
Zr,CO, 0,0087 0,0882 0,0578 4,58 0,0795 90,15 0,364
Zr,CrCN 0,0106 0,1104 0,0573 5,79 0,0998 90,38 0,578
Zr,CrCNO, 0,0120 0,1197 0,0307 11,69 0,1078 89,99 1,259
Zr,HfCN 0,0060 0,0622 0,0392 4,76 0,0561 90,29 0,267
Zr,HfCNO, 0,0080 0,0792 0,0211 11,28 0,0712 89,87 0,803
Zr,MoCN 0,0084 0,0867 0,0490 5,30 0,0783 90,32 0,415
Zr,MoCNO;, 0,0100 0,0989 0,0265 11,21 0,0889 89,88 0,997
ZrN 0,0062 0,0618 0,0819 2,26 0,0556 89,93 0,126
Zr,N(OH), 0,0078 0,0759 0,0402 5,66 0,0681 89,70 0,385
Zr;NbCN 0,0085 0,0870 0,0494 5,28 0,0785 90,28 0,415
Zr;NbCNO, 0,0102 0,1021 0,0267 11,48 0,0919 89,98 1,055
ZrNF, 0,0052 0,0513 0,0496 3,10 0,0461 89,87 0,143
Zr,NF,-(model2) 0,0081 0,0814 0,0652 3,74 0,0733 90,04 0,274
Zr;NF,-(model4) 0,0064 0,0642 0,0487 3,95 0,0578 89,98 0,228
Zr;,NO, 0,0072 0,0725 0,0540 4,03 0,0653 90,10 0,263
Zr,TaCN 0,0001 0,0014 0,0008 5,16 0,0013 90,29 0,007
Zr,TaCNO, 0,0002 0,0018 0,0005 11,01 0,0016 89,90 0,018
Zr;TiCN 0,0103 0,1065 0,0586 5,45 0,0962 90,32 0,524
Zr;TICNO; 0,0120 0,1179 0,0310 11,39 0,1059 89,82 1,206
Zr,VCN 0,0101 0,1038 0,0580 5,37 0,0937 90,28 0,504
Zr;VCNO, 0,0115 0,1143 0,0309 11,09 0,1027 89,91 1,139
ZrC; 0,0068 0,0689 0,0540 3,82 0,0621 90,14 0,237
Zr3C,(OH), 0,0125 0,1177 0,0237 14,91 0,1052 89,36 1,568
Zr3C,F, 0,0054 0,0530 0,0268 5,94 0,0476 89,76 0,283
Zr;C,H; 0,0036 0,0347 0,0200 5,20 0,0311 89,66 0,162
Zr;C,0; 0,0096 0,0955 0,0310 9,23 0,0859 89,96 0,793
Zr,CN 0,0081 0,0831 0,0514 4,84 0,0749 90,20 0,363
Zr;CNO; 0,0120 0,1208 0,0315 11,51 0,1088 90,06 1,252
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ZrsNo(OH)s 0,0134 0,1271 0,0226 16,85 0,1137 89,43 1,915
Zr3N, 0,0047 0,0469 0,0437 3,22 0,0422 90,00 0,136
Zr3NoF, 0,0044 0,0424 0,0220 5,77 0,0380 89,69 0,219
Zr3NyH, 0,0039 0,0375 0,0203 5,55 0,0336 89,65 0,187
Zr3N,0, 0,0077 0,0761 0,0292 7,81 0,0683 89,81 0,534
Zr,Cs 0,0058 0,0591 0,0428 4,15 0,0533 90,15 0,221
Zr4C3(OH), 0,0051 0,0485 0,0171 8,52 0,0434 89,56 0,370
Zr,CsF, 0,0047 0,0466 0,0225 6,21 0,0418 89,80 0,260
Zr,CsH, 0,0062 0,0607 0,0216 8,43 0,0545 89,78 0,459
Z2r,C30, 0,0076 0,0764 0,0255 8,98 0,0688 90,00 0,618
Zr)Ns 0,0038 0,0378 0,0358 3,16 0,0340 89,98 0,107
Zry,N3(OH), 0,0049 0,0469 0,0161 8,72 0,0420 89,55 0,366
ZrNsF, 0,0037 0,0362 0,0207 5,26 0,0326 89,87 0,171
Zr4Ns0, 0,0058 0,0582 0,0243 7,19 0,0524 90,00 0,377
ZrCrNO, 0,0079 0,0802 0,0544 4,42 0,0722 90,11 0,319
ZrHfCO, 0,0051 0,0503 0,0349 4,32 0,0452 89,90 0,195
ZrMoCO;, 0,0056 0,0560 0,0509 3,30 0,0504 90,03 0,166
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APPENDIX C: CO2/H. Mixture Adsorption Performance of Mxene Structures at VSA Conditions

MXene Type CO; Adsorption Capasity (mol/kg) Hz Adsorption CO./H> Selectivity CO:2 Working % Regenerebility APS
0,1 bar, 35°C 1 bar, 35°C 1 bar, 35°C 1 bar, 35°C VSA VSA VSA

(CrV)sC, 0,0014 0,0146 0,0071 6,18 0,0132 90,18 0,081
(M0y66Y0.33)2CO2 0,0007 0,0075 0,0054 4,17 0,0068 90,15 0,028
(TiV)3C, 0,0016 0,0168 0,0076 6,61 0,0151 90,31 0,100
(TiV)C(OH), 0,0010 0,0099 0,0087 3,42 0,0089 89,89 0,030
(TiV)CF, 0,0011 0,0108 0,0081 4,01 0,0098 90,16 0,039
(TiV)CO, 0,0016 0,0108 0,0081 4,01 0,0092 85,20 0,037
(Wo.66Y033)2CO2 0,0019 0,0194 0,0021 27,39 0,0174 90,08 0,477
Cr,C 0,0012 0,0116 0,0123 2,82 0,0104 89,98 0,029
Cr,C(OH), 0,0014 0,0138 0,0066 6,27 0,0124 89,93 0,078
Cr,CBr; 0,0049 0,0502 0,0060 25,03 0,0453 90,16 1,134
Cr,CCl, 0,0042 0,0432 0,0083 15,68 0,0389 90,16 0,610
Cr,CF, 0,0008 0,0077 0,0074 3,11 0,0069 89,83 0,021
Cr,CFCI 0,0012 0,0122 0,0073 5,02 0,0110 90,23 0,055
Cr,CH, 0,0007 0,0064 0,0077 2,51 0,0058 89,78 0,014
Cr,CO, 0,0013 0,0126 0,0067 5,67 0,0113 89,97 0,064
Cr,CS, 0,0178 0,1866 0,0091 61,48 0,1688 90,44 10,375
Cr,HfCN 0,0011 0,0107 0,0049 6,63 0,0097 89,91 0,064
Cr,HfCNO, 0,0015 0,0151 0,0033 13,64 0,0136 90,01 0,185
Cr,MoCN 0,0017 0,0168 0,0066 7,60 0,0152 90,15 0,115
Cr,MoCNO, 0,0021 0,0207 0,0044 14,17 0,0186 89,89 0,264
CrN 0,0007 0,0070 0,0097 2,17 0,0063 89,89 0,014
Cr,N(OH), 0,0012 0,0122 0,0062 5,90 0,0110 90,12 0,065
CrNb,Cs 0,0009 0,0096 0,0051 5,62 0,0087 90,26 0,049
Cr,NbCN 0,0018 0,0179 0,0068 7,93 0,0161 89,91 0,128
Cr,NbCNO, 0,0021 0,0217 0,0045 14,61 0,0196 90,15 0,286
Cr,NF, 0,0006 0,0062 0,0066 2,84 0,0056 89,74 0,016
Cr,NH, 0,0006 0,0063 0,0069 2,72 0,0056 89,95 0,015
Cr,NO; 0,0009 0,0089 0,0073 3,64 0,0080 89,78 0,029
Cr,Ta,Cs 0,0000 0,0001 0,0000 4,93 0,0001 90,02 0,000
Cr,TaC, 0,0000 0,0001 0,0001 2,88 0,0001 89,88 0,000
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Cr,TaCN 0,0000 0,0002 0,0001 7,18 0,0002 89,98 0,001
Cr,TaCNO, 0,0000 0,0003 0,0001 14,02 0,0003 90,11 0,004
Cr Ti,Cs 0,0015 0,0148 0,0071 6,24 0,0133 90,13 0,083
Cr,TiC, 0,0008 0,0082 0,0073 3,35 0,0074 90,18 0,025
Cr,TiC,(OH), 0,0030 0,0303 0,0042 21,80 0,0273 90,14 0,595
Cr,TiC,F, 0,0025 0,0252 0,0060 12,69 0,0227 90,08 0,288
Cr,TiC,0; 0,0023 0,0237 0,0053 13,34 0,0213 90,08 0,284
Cr,TiCN 0,0024 0,0237 0,0084 8,43 0,0213 90,03 0,180
Cr,TiCNO;, 0,0027 0,0275 0,0054 15,30 0,0248 90,24 0,380
Cr,V,Cs 0,0015 0,0148 0,0069 6,47 0,0133 90,07 0,086
Cr,VC, 0,0008 0,0079 0,0071 3,36 0,0071 90,02 0,024
Cr,VCN 0,0024 0,0247 0,0085 8,76 0,0222 90,08 0,195
Cr,VCNO, 0,0026 0,0268 0,0054 14,93 0,0242 90,25 0,361
Cr,ZrCN 0,0015 0,0156 0,0068 6,92 0,0141 90,09 0,097
CryZrCNO, 0,0029 0,0295 0,0043 20,38 0,0266 90,09 0,542
CriCs 0,0011 0,0108 0,0082 3,96 0,0097 90,18 0,039
Cr3C,(OH), 0,0016 0,0158 0,0039 12,24 0,0142 90,02 0,174
CrsCyF; 0,0007 0,0072 0,0041 531 0,0065 90,02 0,034
CrsCyH> 0,0010 0,0099 0,0048 6,16 0,0089 90,08 0,055
CrsC,0, 0,0059 0,0602 0,0047 38,47 0,0543 90,15 2,087
CrsCN 0,0023 0,0232 0,0084 8,26 0,0209 90,09 0,173
CrsCNO, 0,0031 0,0311 0,0055 16,87 0,0280 90,03 0,472
CrsN, 0,0005 0,0053 0,0055 2,86 0,0047 89,64 0,014
Cr3N,(OH), 0,0011 0,0109 0,0035 9,34 0,0099 90,05 0,092
Cr3NyH, 0,0011 0,0112 0,0051 6,63 0,0101 90,05 0,067
CrsN;0; 0,0011 0,0110 0,0035 9,30 0,0099 90,00 0,092
Cr,Cs 0,0010 0,0095 0,0067 4,27 0,0086 89,94 0,037
Cr4C3(OH), 0,0011 0,0109 0,0035 9,34 0,0099 90,05 0,092
CryCsF; 0,0006 0,0056 0,0037 4,49 0,0050 89,96 0,023
Cr,CsH, 0,0007 0,0070 0,0041 5,15 0,0063 90,08 0,032
Cr,C30, 0,0008 0,0083 0,0038 6,58 0,0075 89,98 0,049
CryN; 0,0006 0,0057 0,0062 2,73 0,0051 90,00 0,014
CrsN3(OH), 0,0009 0,0088 0,0033 7,97 0,0079 89,95 0,063
CrsNsF, 0,0004 0,0045 0,0035 3,83 0,0040 90,08 0,015
CryN3H, 0,0005 0,0053 0,0037 4,31 0,0047 89,88 0,020
CriN;O; 0,0006 0,0061 0,0036 5,10 0,0055 90,19 0,028
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CrMoCF, 0,0008 0,0076 0,0065 3,50 0,0068 89,78 0,024
CrwCF, 0,0006 0,0058 0,0044 3,95 0,0052 89,93 0,021
Hf,C 0,0004 0,0043 0,0047 2,78 0,0039 90,23 0,011
Hf,C(OH), 0,0005 0,0051 0,0025 6,15 0,0045 89,83 0,028
Hf,CF, 0,0003 0,0034 0,0029 3,48 0,0030 90,00 0,011
Hf,CF; -(model2) 0,0004 0,0038 0,0033 3,51 0,0034 89,99 0,012
Hf,CF, -(model3) 0,0005 0,0048 0,0048 3,00 0,0043 90,16 0,013
Hf,CF; -(model4) 0,0004 0,0042 0,0042 3,00 0,0038 89,89 0,011
Hf,CO; 0,0005 0,0051 0,0033 4,65 0,0046 90,03 0,022
Hf,CO, -(model2) 0,0003 0,0034 0,0026 3,90 0,0030 89,96 0,012
Hf,CO, -(model3) 0,0005 0,0045 0,0042 3,27 0,0041 89,94 0,013
Hf,CO, -(model4) 0,0005 0,0051 0,0045 3,43 0,0046 89,69 0,016
Hf,CrCN 0,0006 0,0057 0,0035 4,87 0,0052 90,07 0,025
Hf,CrCNO, 0,0007 0,0067 0,0020 9,94 0,0060 90,01 0,060
Hf,MoCN 0,0007 0,0065 0,0028 6,98 0,0059 89,99 0,041
Hf;MoCNO; 0,0011 0,0114 0,0016 20,85 0,0103 90,08 0,214
Hf,N 0,0003 0,0033 0,0043 2,35 0,0030 89,86 0,007
Hf;N(OH), 0,0005 0,0053 0,0022 7,32 0,0048 89,86 0,035
Hf;NbCN 0,0005 0,0048 0,0032 4,48 0,0043 89,83 0,019
Hf,NbCNO, 0,0006 0,0061 0,0018 9,99 0,0055 90,00 0,055
Hf,NF, 0,0003 0,0028 0,0024 3,60 0,0025 89,88 0,009
Hf,NF; -(model2) 0,0004 0,0034 0,0025 4,05 0,0031 89,77 0,013
Hf;NF, -(model4) 0,0006 0,0065 0,0047 4,15 0,0058 90,04 0,024
Hf,NO, 0,0004 0,0044 0,0032 4,16 0,0039 89,98 0,016
Hf,TaCN 0,0000 0,0001 0,0001 4,43 0,0001 90,00 0,000
Hf,TaCNO, 0,0000 0,0002 0,0000 10,54 0,0002 90,05 0,002
Hf, TICN 0,0006 0,0056 0,0035 4,71 0,0050 89,98 0,024
Hf,TICNO, 0,0007 0,0066 0,0020 9,77 0,0059 89,92 0,058
Hf;VCN 0,0005 0,0054 0,0036 4,59 0,0049 90,11 0,022
Hf;VCNO, 0,0007 0,0066 0,0021 9,65 0,0060 90,04 0,057
Hf,ZrCN 0,0005 0,0046 0,0032 4,23 0,0041 89,86 0,017
Hf,ZrCNO, 0,0006 0,0061 0,0018 9,99 0,0055 90,12 0,055
Hf:C, 0,0004 0,0038 0,0029 3,97 0,0035 89,87 0,014
Hf;C,(OH), 0,0003 0,0031 0,0011 8,25 0,0028 90,11 0,023
Hf;C,F, 0,0003 0,0030 0,0016 5,77 0,0027 90,04 0,016
Hf;CH, 0,0001 0,0010 0,0009 3,34 0,0009 90,03 0,003
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Hf;C,0, 0,0005 0,0052 0,0018 8,55 0,0046 89,99 0,040
Hf:CN 0,0004 0,0038 0,0028 4,03 0,0034 89,92 0,014
Hf;:CNO, 0,0006 0,0059 0,0019 9,47 0,0053 89,99 0,051
Hf;N, 0,0003 0,0026 0,0023 3,33 0,0023 90,19 0,008
Hf;N,(OH), 0,0002 0,0018 0,0008 6,35 0,0016 90,13 0,010
Hf;N,F, 0,0002 0,0025 0,0013 5,88 0,0022 89,98 0,013
Hf:N;H, 0,0002 0,0015 0,0010 4,68 0,0014 90,19 0,006
Hf3N,0, 0,0004 0,0042 0,0017 741 0,0038 89,93 0,028
Hf,Cs 0,0002 0,0022 0,0020 3,37 0,0020 90,14 0,007
Hf,C3(OH), 0,0003 0,0034 0,0014 7,17 0,0031 89,97 0,022
Hf,CsF, 0,0003 0,0027 0,0013 6,03 0,0024 90,00 0,014
Hf,CsH, 0,0001 0,0012 0,0008 4,37 0,0011 90,24 0,005
Hf,C;0, 0,0004 0,0043 0,0015 8,49 0,0038 90,14 0,033
HfiN3 0,0002 0,0021 0,0019 3,18 0,0019 90,00 0,006
Hf,N3(OH), 0,0003 0,0030 0,0010 8,99 0,0027 90,12 0,024
H,NsF, 0,0002 0,0020 0,0012 5,14 0,0018 90,05 0,009
Hf,Nz;H, 0,0001 0,0012 0,0009 3,97 0,0010 90,08 0,004
HfN50, 0,0003 0,0033 0,0014 7,11 0,0030 89,99 0,021
HfCrNO, 0,0005 0,0053 0,0038 4,15 0,0048 90,12 0,020
Mn,C 0,0011 0,0115 0,0120 2,88 0,0104 90,15 0,030
Mn,C(OH), 0,0013 0,0128 0,0063 6,09 0,0115 90,04 0,070
Mn,CF, 0,0007 0,0070 0,0064 3,27 0,0063 89,97 0,020
Mn,CO, 0,0010 0,0098 0,0073 4,02 0,0088 89,83 0,035
Mn;N 0,0006 0,0063 0,0087 2,17 0,0056 89,97 0,012
Mn,N(OH), 0,0010 0,0099 0,0063 4,69 0,0089 89,98 0,042
Mn;NF, 0,0006 0,0059 0,0064 2,74 0,0053 89,88 0,014
Mn;NO, 0,0008 0,0084 0,0067 3,79 0,0076 90,06 0,029
Mn3C, 0,0010 0,0106 0,0078 4,06 0,0095 90,19 0,039
Mn;3C,(OH), 0,0016 0,0156 0,0036 13,00 0,0141 90,07 0,183
Mn;C,F, 0,0007 0,0069 0,0038 5,39 0,0062 90,01 0,033
Mn;C,0, 0,0010 0,0102 0,0043 7,19 0,0092 89,93 0,066
Mn;N, 0,0008 0,0075 0,0078 2,90 0,0068 89,88 0,020
Mn;N2(OH) 0,0013 0,0127 0,0032 11,92 0,0114 89,93 0,136
MnsN,F, 0,0006 0,0056 0,0038 4,36 0,0050 90,06 0,022
Mn,Cs 0,0009 0,0092 0,0064 4,30 0,0083 89,99 0,036
Mn,Cs(OH). 0,0012 0,0118 0,0031 11,30 0,0106 89,92 0,120
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Mn,CsF, 0,0005 0,0055 0,0033 5,02 0,0049 90,01 0,025
Mn,Cs0, 0,0007 0,0073 0,0037 5,92 0,0066 89,96 0,039
Mn;N3 0,0005 0,0050 0,0041 3,68 0,0045 89,77 0,017
Mn;N3(OH), 0,0010 0,0100 0,0029 10,34 0,0090 89,98 0,093
Mn,N;0, 0,0006 0,0056 0,0034 491 0,0051 89,98 0,025
Mo, .5:C 0,0017 0,0176 0,0117 4,50 0,0159 90,12 0,071
Mo,C 0,0008 0,0084 0,0079 3,22 0,0076 90,01 0,024
Mo,C(NCS), 0,0470 0,3961 0,0040 297,99 0,3491 88,12 104,024
Mo,C(OCN), 0,0028 0,0276 0,0045 18,50 0,0249 90,01 0,460
Mo,C(OH), 0,0008 0,0078 0,0046 5,07 0,0070 89,94 0,036
Mo,C(SCN), 0,0052 0,0525 0,0038 41,55 0,0473 90,04 1,963
Mo,CBr, 0,0034 0,0341 0,0045 22,67 0,0307 90,15 0,697
Mo,CCl, 0,0026 0,0259 0,0057 13,56 0,0233 90,08 0,316
Mo,CF, 0,0005 0,0054 0,0054 3,03 0,0049 89,88 0,015
Mo,CF, -(model4) 0,0010 0,0096 0,0071 4,08 0,0087 90,11 0,035
Mo,CO, 0,0008 0,0079 0,0042 5,61 0,0071 90,07 0,040
Mo0,CO, -(model4) 0,0007 0,0066 0,0051 3,88 0,0059 90,06 0,023
Mo,CrCN 0,0012 0,0125 0,0056 6,71 0,0113 90,05 0,076
Mo,CrCNO, 0,0014 0,0144 0,0037 11,53 0,0129 90,08 0,149
Mo,CS, 0,0005 0,0046 0,0050 2,77 0,0042 89,99 0,012
Mo,Hf,C;0, 0,0005 0,0048 0,0016 9,22 0,0044 90,09 0,040
Mo,HfC, 0,0003 0,0029 0,0033 2,65 0,0027 90,25 0,007
Mo,HfC,0; 0,0008 0,0078 0,0022 10,79 0,0070 90,11 0,076
Mo,HfCN 0,0007 0,0068 0,0038 5,38 0,0061 89,98 0,033
Mo,HfCNO, 0,0010 0,0096 0,0026 11,13 0,0086 90,03 0,096
Mo;N 0,0006 0,0055 0,0060 2,73 0,0049 89,92 0,014
Mo;N(OH). 0,0015 0,0148 0,0032 13,70 0,0133 89,92 0,183
Mo,Nb,Cs 0,0007 0,0066 0,0039 5,03 0,0059 90,13 0,030
Mo,NbC, 0,0004 0,0039 0,0042 2,78 0,0035 90,06 0,010
Mo,NbCN 0,0009 0,0093 0,0046 6,06 0,0084 90,14 0,051
Mo,NbCNO, 0,0012 0,0123 0,0032 11,62 0,0111 90,01 0,129
Mo;NF, 0,0005 0,0052 0,0031 5,01 0,0047 90,02 0,024
Mo;NO, 0,0007 0,0070 0,0040 5,26 0,0063 89,88 0,033
Mo,ScC, 0,0005 0,0048 0,0050 2,84 0,0043 90,24 0,012
Mo,ScC,0, 0,0011 0,0106 0,0031 10,41 0,0095 90,00 0,099
Mo,Ta,Cs 0,0000 0,0001 0,0000 4,60 0,0001 90,00 0,000
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Mo,TaCN 0,0000 0,0002 0,0001 5,71 0,0001 89,87 0,001
Mo,TaCNO; 0,0000 0,0002 0,0001 11,05 0,0002 90,06 0,002
Mo, TaC, 0,0000 0,0001 0,0001 2,69 0,0001 90,12 0,000
Mo,Ti,Cs 0,0009 0,0095 0,0051 5,60 0,0085 90,18 0,048
Mo0,Ti,C3(OH)15Fos 0,0013 0,0130 0,0028 13,75 0,0117 90,24 0,162
Mo, Ti,C5015F05 0,0008 0,0078 0,0031 7,56 0,0070 89,96 0,053
Mo,Ti,C30, 0,0008 0,0079 0,0027 8,73 0,0071 89,96 0,062
Mo, TiC, 0,0005 0,0048 0,0049 2,93 0,0043 89,88 0,013
Mo, TiC2(O15F0s) 0,0017 0,0179 0,0033 16,23 0,0162 90,25 0,263
Mo, TiC,(OH) 0,0020 0,0195 0,0031 19,09 0,0175 89,96 0,334
Mo, TiC,F, 0,0014 0,0142 0,0047 9,16 0,0128 90,03 0,117
Mo,TiC,0, 0,0010 0,0103 0,0033 9,47 0,0093 89,98 0,088
Mo, TiCN 0,0012 0,0119 0,0057 6,30 0,0107 90,09 0,068
Mo,TiCNO, 0,0014 0,0143 0,0037 11,45 0,0129 90,13 0,147
Mo,V,Cs 0,0009 0,0093 0,0050 5,61 0,0084 90,11 0,047
Mo,VC, 0,0005 0,0048 0,0048 2,96 0,0043 90,15 0,013
Mo,VCN 0,0012 0,0118 0,0056 6,29 0,0107 90,02 0,067
Mo,VCNO, 0,0014 0,0139 0,0037 11,17 0,0125 90,07 0,140
Mo,Zr,C;0, 0,0007 0,0068 0,0022 9,35 0,0061 90,04 0,057
Mo,ZrC, 0,0004 0,0038 0,0042 2,69 0,0034 89,72 0,009
Mo,ZrC,0, 0,0011 0,0106 0,0027 11,57 0,0095 90,03 0,110
Mo,ZrCN 0,0009 0,0089 0,0049 5,53 0,0081 90,06 0,045
Mo0,ZrCNO; 0,0012 0,0122 0,0032 11,40 0,0110 90,00 0,125
MosC, 0,0007 0,0071 0,0042 5,02 0,0063 89,73 0,032
Mo;C,(OH), 0,0001 0,0010 0,0008 3,51 0,0009 89,54 0,003
MosC,F, 0,0005 0,0053 0,0018 8,79 0,0048 89,93 0,042
Mo;CoH, 0,0008 0,0082 0,0028 8,78 0,0074 90,16 0,065
MosC,0, 0,0012 0,0119 0,0025 13,96 0,0107 89,98 0,149
Mos;CN 0,0009 0,0092 0,0048 5,75 0,0083 90,06 0,048
Mo;N, 0,0004 0,0043 0,0034 3,80 0,0039 89,88 0,015
Mo3N2(OH), 0,0000 0,0001 0,0004 0,69 0,0001 90,60 0,000
MosN;F, 0,0004 0,0045 0,0016 8,56 0,0040 90,08 0,034
MosNzH> 0,0005 0,0048 0,0028 5,15 0,0043 89,96 0,022
MosN,0, 0,0009 0,0083 0,0020 12,48 0,0074 89,73 0,093
Mo,Cs 0,0007 0,0069 0,0041 5,06 0,0063 90,25 0,032
Mo,Cs(OH). 0,0007 0,0071 0,0020 10,69 0,0064 89,98 0,068
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Mo,CsF, 0,0004 0,0040 0,0023 5,32 0,0036 89,90 0,019
Mo,C50, 0,0006 0,0063 0,0024 7,89 0,0057 90,09 0,045
Mo;N3 0,0004 0,0039 0,0034 3,48 0,0035 90,13 0,012
Mo,N3(OH), 0,0005 0,0051 0,0022 6,82 0,0046 89,94 0,031
Mo,N;F, 0,0003 0,0033 0,0025 4,03 0,0030 90,05 0,012
MosN3zH> 0,0003 0,0026 0,0017 4,54 0,0023 89,93 0,011
Mo;N30, 0,0004 0,0044 0,0028 4,77 0,0040 90,02 0,019
MoCrC 0,0007 0,0071 0,0097 2,19 0,0064 89,96 0,014
MoCrCO; -(model4) 0,0009 0,0087 0,0061 4,27 0,0079 90,01 0,034
MoWC 0,0004 0,0039 0,0054 2,15 0,0035 89,90 0,007
MoWC(NCO), 0,0018 0,0182 0,0034 15,88 0,0164 90,06 0,260
MoWC(OCN), 0,0021 0,0212 0,0035 18,29 0,0191 90,17 0,349
MoWC(SCN), 0,0042 0,0416 0,0032 39,33 0,0374 89,98 1,473
MoWCClI, 0,0023 0,0231 0,0046 14,99 0,0208 90,09 0,313
MoWCF, 0,0003 0,0032 0,0085 1,12 0,0029 90,17 0,003
MoWCO,-(model2) 0,0005 0,0052 0,0035 4,39 0,0046 89,86 0,020
Nbo4V16C 0,0185 0,1839 0,0157 35,17 0,1654 89,92 5,818
NbogV1.C 0,0055 0,0544 0,0142 11,53 0,0489 89,94 0,564
Nb; ,V,sC 0,0026 0,0271 0,0129 6,32 0,0245 90,37 0,155
Nb, 33C 0,9869 2,6409 0,0103 768,46 1,6540 62,63 1271,033
Nb.6V0.4C 0,0016 0,0160 0,0120 4,01 0,0144 90,01 0,058
Nb,C 0,0008 0,0084 0,0084 3,03 0,0076 90,04 0,023
Nb,C(OH), 0,0009 0,0089 0,0043 6,26 0,0080 89,86 0,050
Nb,CF, 0,0006 0,0056 0,0049 3,45 0,0051 89,85 0,017
Nb,CO, 0,0008 0,0080 0,0054 4,49 0,0072 89,92 0,032
Nb,CrCN 0,0013 0,0129 0,0058 6,61 0,0116 90,14 0,077
Nb,CrCNO, 0,0014 0,0141 0,0034 12,37 0,0127 89,88 0,157
Nb,HfCN 0,0007 0,0070 0,0040 5,28 0,0063 89,88 0,033
Nb;HfCNO, 0,0009 0,0088 0,0023 11,31 0,0080 90,12 0,090
Nb,MoCN 0,0010 0,0100 0,0050 5,95 0,0090 89,90 0,053
Nb,MoCNO, 0,0012 0,0118 0,0029 12,10 0,0106 89,90 0,128
Nb,N 0,0007 0,0064 0,0079 2,44 0,0058 89,76 0,014
Nb,N(OH). 0,0009 0,0090 0,0049 5,52 0,0081 89,90 0,045
Nb,NF, 0,0005 0,0053 0,0035 4,47 0,0047 89,70 0,021
Nb,NH, 0,0004 0,0039 0,0055 2,12 0,0035 89,80 0,007
Nb,NO, 0,0007 0,0071 0,0052 4,08 0,0064 89,84 0,026
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Nb,Ta,Cs 0,0000 0,0001 0,0000 4,71 0,0001 90,04 0,000
Nb,TaCN 0,0000 0,0002 0,0001 5,74 0,0001 89,99 0,001
Nb,TaCNO, 0,0000 0,0002 0,0001 11,61 0,0002 90,03 0,002
Nb,TiCN 0,0012 0,0122 0,0059 6,20 0,0109 89,92 0,068
Nb,TiCNO, 0,0014 0,0143 0,0034 12,80 0,0129 90,02 0,165
Nb,VCN 0,0012 0,0119 0,0059 6,01 0,0107 89,99 0,064
Nb,VCNO, 0,0013 0,0134 0,0034 11,78 0,0121 89,97 0,143
Nb,W,Cs 0,0005 0,0050 0,0028 5,27 0,0045 90,19 0,024
Nb2Zr,Cq 0,0007 0,0067 0,0042 4,73 0,0060 90,13 0,028
Nb,ZrCN 0,0009 0,0093 0,0051 5,44 0,0084 90,07 0,045
Nb,ZrCNO, 0,0011 0,0109 0,0029 11,10 0,0098 89,92 0,109
NbsC, 0,0008 0,0079 0,0053 4,44 0,0071 89,95 0,031
NbsC,(OH), 0,0007 0,0067 0,0020 10,24 0,0061 90,11 0,062
NbsCoF, 0,0006 0,0056 0,0026 6,38 0,0050 89,99 0,032
NbsC,H, 0,0004 0,0039 0,0022 5,45 0,0035 89,94 0,019
NbsC,0, 0,0009 0,0094 0,0032 8,90 0,0084 89,96 0,075
NbsCN 0,0010 0,0095 0,0053 5,43 0,0086 89,98 0,046
Nb;CNO, 0,0012 0,0116 0,0030 11,77 0,0104 89,99 0,123
NbsN, 0,0005 0,0047 0,0038 3,70 0,0042 90,09 0,015
NbsN,(OH), 0,0000 0,0002 0,0006 1,31 0,0002 89,88 0,000
NbsN,F, 0,0005 0,0046 0,0017 8,04 0,0041 89,88 0,033
NbsNzH, 0,0005 0,0047 0,0023 6,19 0,0042 89,93 0,026
NbsN,O, 0,0008 0,0078 0,0027 8,47 0,0070 90,01 0,059
Nb,C; 0,0006 0,0059 0,0040 4,43 0,0053 89,95 0,023
Nb,C3(OH), 0,0006 0,0057 0,0015 11,47 0,0051 89,99 0,058
Nb,CsF, 0,0004 0,0044 0,0019 6,90 0,0039 90,20 0,027
Nb,C;3H, 0,0003 0,0032 0,0018 5,14 0,0029 90,14 0,015
Nb,C;0, 0,0007 0,0070 0,0025 8,36 0,0063 89,97 0,053
NbsN3 0,0004 0,0042 0,0038 3,29 0,0037 90,02 0,012
NbsN3(OH), 0,0006 0,0056 0,0020 8,24 0,0050 90,04 0,041
Nb,NsF, 0,0004 0,0035 0,0023 4,57 0,0032 89,94 0,014
Nb4N30, 0,0005 0,0054 0,0026 6,32 0,0049 90,07 0,031
NbsC4(OH), 0,0001 0,0006 0,0006 2,73 0,0005 90,06 0,001
NbsC4F, 0,0003 0,0034 0,0015 6,77 0,0030 89,91 0,021
NbsC40, 0,0005 0,0055 0,0018 9,19 0,0050 90,10 0,046
NbCrN(NCO), 0,0043 0,0433 0,0047 27,59 0,0390 90,09 1,075
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NbCrN(NCS), 0,1432 0,7617 0,0024 938,75 0,6185 81,19 580,581
NbCrN(OCN), 0,0032 0,0321 0,0053 18,32 0,0289 90,13 0,530
NbCrN(SCN), 0,0073 0,0725 0,0044 48,95 0,0652 89,98 3,194
NbCrNBr, 0,0047 0,0477 0,0052 27,53 0,0430 90,11 1,182
NbCrNCl, 0,0036 0,0362 0,0070 15,47 0,0327 90,18 0,505
NbCrNF, 0,0008 0,0079 0,0065 3,65 0,0071 90,02 0,026
NbMoN(NCO), 0,0022 0,0217 0,0045 14,40 0,0195 90,03 0,281
NbMoN(NCS), 0,0480 0,4042 0,0041 297,17 0,3563 88,13 105,867
NbMoN(OCN), 0,0000 0,0000 0,0004 0,23 0,0000 90,69 0,000
NbMoN(SCN), 0,0059 0,0594 0,0039 45,84 0,0535 90,02 2,452
NbMoNBr, 0,0037 0,0373 0,0048 23,54 0,0336 90,10 0,792
NbMoNCl, 0,0026 0,0262 0,0060 13,04 0,0236 89,95 0,308
NbMoN(CN), 0,0012 0,0119 0,0052 6,91 0,0107 90,12 0,074
NbMoNF, 0,0007 0,0072 0,0057 3,77 0,0065 90,06 0,024
NbWN(NCO), 0,0017 0,0171 0,0035 14,74 0,0154 90,04 0,226
NbWN(NCS), 0,0389 0,3290 0,0032 307,15 0,2901 88,17 89,107
NbWN(OCN), 0,0019 0,0189 0,0035 16,13 0,0170 89,99 0,275
NbWN(SCN), 0,0044 0,0440 0,0032 40,69 0,0397 90,07 1,614
NbWNBT, 0,0032 0,0328 0,0038 25,94 0,0295 90,14 0,766
NbWNCI, 0,0022 0,0218 0,0046 14,23 0,0197 90,01 0,280
NbWN(CN), 0,0007 0,0071 0,0043 4,90 0,0064 90,01 0,031
NbWNF, 0,0005 0,0054 0,0046 3,54 0,0049 90,05 0,017
Sc,C 0,0011 0,0104 0,0162 1,92 0,0093 89,83 0,018
Sc,C(CN), 0,0015 0,0152 0,0016 27,72 0,0137 89,97 0,379
Sc,C(NCO), 0,0001 0,0014 0,0014 2,82 0,0012 89,98 0,003
Sc,C(NCS), 0,0487 0,4379 0,0052 251,32 0,3892 88,88 97,807
Sc,C(OCI), 0,0047 0,0469 0,0079 17,78 0,0422 90,08 0,750
Sc,C(OCN), 0,0002 0,0018 0,0019 2,95 0,0016 89,93 0,005
Sc,C(OH), 0,0013 0,0125 0,0072 5,17 0,0112 89,88 0,058
Sc,C(SCN), 0,0056 0,0558 0,0062 27,18 0,0502 90,04 1,365
Sc,CBr; 0,0035 0,0348 0,0066 15,82 0,0314 90,03 0,496
Sc,CCl, 0,0040 0,0397 0,0092 12,93 0,0358 90,00 0,462
Sc.CF; 0,0009 0,0087 0,0084 3,13 0,0079 89,93 0,025
Sc,CF; -(model2) 0,0013 0,0124 0,0093 3,99 0,0111 89,76 0,044
Sc,CF; -(model3) 0,0014 0,0140 0,0118 3,57 0,0126 90,04 0,045
Sc,CF; -(model4) 0,0018 0,0176 0,0125 4,24 0,0159 89,91 0,067
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Sc,CO; -(model3) 0,0014 0,0144 0,0116 3,70 0,0130 90,27 0,048
Sc,CO; -(model4) 0,0012 0,0117 0,0093 3,80 0,0105 90,08 0,040
Sc:N 0,0008 0,0077 0,0137 1,69 0,0069 89,71 0,012
Sc,N(OH), 0,0012 0,0119 0,0071 5,00 0,0107 89,71 0,053
ScNF, 0,0008 0,0074 0,0077 2,89 0,0066 89,81 0,019
Sc;NF; -(model3) 0,0015 0,0149 0,0115 3,88 0,0134 89,98 0,052
Sc;NF; -(model4) 0,0012 0,0114 0,0094 3,65 0,0103 89,79 0,038
Sc:NO; 0,0011 0,0111 0,0093 3,56 0,0099 89,88 0,035
Sc;NO; -(model2) 0,0012 0,0115 0,0072 4,78 0,0104 89,79 0,050
ScsCs 0,0009 0,0088 0,0097 2,72 0,0079 89,87 0,021
Sc3C2(OH), 0,0009 0,0092 0,0039 7,10 0,0083 89,92 0,059
ScsC2Br, 0,0006 0,0058 0,0027 6,46 0,0052 89,66 0,033
ScsCaF 0,0008 0,0078 0,0043 541 0,0070 89,90 0,038
SciC20, 0,0013 0,0128 0,0074 5,23 0,0116 90,06 0,060
ScsN; 0,0006 0,0058 0,0080 2,16 0,0052 89,85 0,011
Sc3N2(OH), 0,0008 0,0084 0,0033 7,68 0,0076 89,99 0,058
ScsN,F, 0,0006 0,0065 0,0042 4,64 0,0059 90,11 0,027
ScsN; 0, 0,0010 0,0096 0,0053 5,45 0,0087 89,98 0,047
Sc,Cs 0,0009 0,0087 0,0080 3,26 0,0078 89,93 0,025
Sc4C3(OH), 0,0007 0,0076 0,0029 7,88 0,0069 91,01 0,055
Sc,CsF, 0,0007 0,0067 0,0037 5,38 0,0060 90,04 0,032
ScyC30, 0,0010 0,0103 0,0044 7,04 0,0092 89,88 0,065
ScyN3 0,0005 0,0046 0,0062 2,23 0,0042 89,97 0,009
ScsN3(OH), 0,0008 0,0084 0,0031 8,03 0,0075 89,99 0,060
ScaNsF 0,0005 0,0053 0,0037 4,30 0,0047 90,13 0,020
SciN;0; 0,0008 0,0078 0,0043 5,45 0,0070 90,03 0,038
ScCrC(OCN), 0,0039 0,0393 0,0066 17,75 0,0354 90,13 0,629
ScCrC(OH), 0,0017 0,0171 0,0072 7,13 0,0154 89,93 0,110
ScCrCF, 0,0010 0,0101 0,0086 3,50 0,0090 89,93 0,032
ScHN(SCN), 0,0039 0,0392 0,0035 33,21 0,0353 90,05 1,172
ScHNO, 0,0006 0,0060 0,0048 3,80 0,0054 90,08 0,021
ScNbCO, 0,0009 0,0091 0,0069 3,94 0,0082 89,92 0,032
ScTaCO, 0,0000 0,0001 0,0001 3,94 0,0001 90,01 0,000
ScTINO, 0,0010 0,0102 0,0080 3,82 0,0092 90,04 0,035
ScVCO, 0,0011 0,0107 0,0086 3,76 0,0097 89,94 0,036
ScYC(CN), 0,0012 0,0121 0,0071 511 0,0109 89,85 0,056
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ScYC(NCO), 0,0022 0,0224 0,0060 11,20 0,0202 90,00 0,226
ScYC(NCS), 0,0217 0,2137 0,0056 113,85 0,1920 89,86 21,864
ScYC(OCI), 0,0025 0,0248 0,0070 10,63 0,0223 90,09 0,237
ScYC(OCN), 0,0027 0,0270 0,0058 14,09 0,0243 90,07 0,343
ScYC(OH), 0,0011 0,0112 0,0061 5,53 0,0101 89,89 0,056
ScYC(SCN), 0,0048 0,0484 0,0048 30,00 0,0436 90,09 1,309
ScYCBr, 0,0033 0,0328 0,0055 17,91 0,0295 90,07 0,529
ScYCCl, 0,0026 0,0263 0,0079 9,93 0,0236 89,96 0,235
ScYCF, 0,0009 0,0095 0,0081 3,53 0,0085 90,11 0,030
ScZrN(SCN), 0,0058 0,0589 0,0048 37,07 0,0531 90,17 1,968
ScZrNO, 0,0009 0,0090 0,0070 3,87 0,0081 90,07 0,031
Ta,C 0,0000 0,0001 0,0000 3,47 0,0000 90,12 0,000
Ta,C(OH), 0,0000 0,0001 0,0000 10,07 0,0001 89,91 0,001
Ta,CF, 0,0000 0,0000 0,0000 3,57 0,0000 90,08 0,000
Ta,CO, 0,0000 0,0001 0,0000 4,76 0,0001 90,09 0,000
Ta,CrCN 0,0000 0,0001 0,0000 5,82 0,0001 90,15 0,000
Ta,CrCNO; 0,0000 0,0001 0,0000 10,73 0,0001 90,07 0,001
Ta;HfCN 0,0000 0,0001 0,0000 4,84 0,0001 89,92 0,000
Ta,HfCNO, 0,0000 0,0001 0,0000 10,04 0,0001 90,01 0,001
Ta,MoCN 0,0000 0,0001 0,0000 5,38 0,0001 90,01 0,000
Ta,MoCNO, 0,0000 0,0001 0,0000 10,54 0,0001 89,87 0,001
TaN 0,0000 0,0000 0,0000 2,80 0,0000 90,13 0,000
Ta;N(OH), 0,0000 0,0001 0,0000 11,95 0,0001 90,01 0,001
Ta;NbCN 0,0000 0,0001 0,0000 5,23 0,0001 90,01 0,000
Ta,NbCNO, 0,0000 0,0001 0,0000 10,47 0,0001 90,09 0,001
TaNF; 0,0000 0,0000 0,0000 5,17 0,0000 89,68 0,000
Ta,NH, 0,0000 0,0000 0,0000 2,08 0,0000 89,99 0,000
Ta,NO, 0,0000 0,0000 0,0000 4,18 0,0000 89,69 0,000
Ta,TICN 0,0000 0,0001 0,0000 5,57 0,0001 89,96 0,000
Ta, TICNO; 0,0000 0,0001 0,0000 11,15 0,0001 90,02 0,001
Ta,VCN 0,0000 0,0001 0,0000 5,43 0,0001 89,93 0,000
Ta;VCNO, 0,0000 0,0001 0,0000 10,20 0,0001 90,13 0,001
Ta,ZrCN 0,0000 0,0001 0,0000 4,97 0,0001 90,16 0,000
Ta,ZrCNO, 0,0000 0,0001 0,0000 10,11 0,0001 90,06 0,001
TasC, 0,0000 0,0001 0,0000 5,17 0,0000 89,88 0,000
TazCy(OH), 0,0000 0,0000 0,0000 8,82 0,0000 90,14 0,000
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TasC,F, 0,0000 0,0000 0,0000 8,19 0,0000 90,11 0,000
TasCoH: 0,0000 0,0000 0,0000 4,66 0,0000 89,87 0,000
Ta;C,0; 0,0000 0,0001 0,0000 9,32 0,0001 90,19 0,001
Tas;CN 0,0000 0,0000 0,0000 4,50 0,0000 89,82 0,000
TasCNO, 0,0000 0,0001 0,0000 10,30 0,0001 89,98 0,001
TasN; 0,0000 0,0000 0,0000 4,42 0,0000 89,96 0,000
TasN,(OH), 0,0000 0,0000 0,0000 0,32 0,0000 91,14 0,000
TazNoF, 0,0000 0,0000 0,0000 8,67 0,0000 90,32 0,000
TasN;H, 0,0000 0,0000 0,0000 4,98 0,0000 90,02 0,000
TasN,0, 0,0000 0,0001 0,0000 9,65 0,0001 90,08 0,000
Ta,Cs 0,0000 0,0000 0,0000 5,28 0,0000 90,19 0,000
Ta,C3(OH), 0,0000 0,0000 0,0000 14,15 0,0000 89,98 0,001
Ta,CsF2 0,0000 0,0000 0,0000 7,55 0,0000 89,92 0,000
Ta,CsH, 0,0000 0,0000 0,0000 4,80 0,0000 90,10 0,000
Ta,C;0; 0,0000 0,0000 0,0000 8,62 0,0000 90,10 0,000
TasNs; 0,0000 0,0000 0,0000 3,83 0,0000 89,84 0,000
TasN3(OH), 0,0000 0,0000 0,0000 8,89 0,0000 90,01 0,000
TasNsF, 0,0000 0,0000 0,0000 4,89 0,0000 90,16 0,000
TasNzH, 0,0000 0,0000 0,0000 4,32 0,0000 89,79 0,000
TasN;0, 0,0000 0,0000 0,0000 6,74 0,0000 90,07 0,000
TaCrN(OCN), 0,0000 0,0004 0,0001 16,74 0,0004 90,03 0,006
TaCrN(SCN), 0,0001 0,0009 0,0001 38,32 0,0008 89,99 0,032
TaCrNBr, 0,0001 0,0009 0,0001 31,97 0,0008 90,16 0,027
TaCrNCl, 0,0000 0,0005 0,0001 17,09 0,0004 90,11 0,008
TaCrNF, 0,0000 0,0001 0,0001 3,46 0,0001 89,97 0,000
TaMoN(NCO), 0,0000 0,0003 0,0001 12,94 0,0003 90,04 0,004
TaMoN(NCS), 0,0006 0,0056 0,0001 218,95 0,0050 88,75 1,088
TaMoN(SCN), 0,0001 0,0006 0,0000 33,68 0,0005 90,03 0,017
TaMoNBr, 0,0001 0,0007 0,0001 22,17 0,0006 90,17 0,013
TaMoNClI, 0,0000 0,0004 0,0001 12,60 0,0003 90,14 0,004
TaMoNF, 0,0000 0,0001 0,0001 3,63 0,0001 89,83 0,000
TaWN(CN), 0,0000 0,0001 0,0001 5,17 0,0001 90,00 0,001
TaWN(NCO), 0,0000 0,0003 0,0001 12,96 0,0003 90,13 0,004
TaWNBr, 0,0001 0,0007 0,0001 24,06 0,0007 90,21 0,016
TaWNCI, 0,0000 0,0005 0,0001 15,94 0,0004 89,95 0,007
Tio.sNby6C 0,0019 0,0193 0,0092 6,32 0,0174 90,31 0,110
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TiogNby ,C 0,0032 0,0339 0,0091 11,24 0,0307 90,48 0,345
Tiy2Nbo sC 0,0081 0,0840 0,0099 25,49 0,0759 90,40 1,936
Ti1sNbosC 0,0020 0,0198 0,0141 4,20 0,0179 90,12 0,075
Ti1sNbo.sC 0,0042 0,0442 0,0164 8,06 0,0400 90,56 0,323
Ti1wCoF, 0,0010 0,0104 0,0014 21,78 0,0094 89,99 0,204
TiwwNgF2 0,0005 0,0053 0,0013 12,37 0,0047 89,98 0,058
Ti,C 0,0010 0,0104 0,0140 2,23 0,0094 90,19 0,021
Ti,C(OH), 0,0015 0,0148 0,0067 6,65 0,0133 89,96 0,088
Ti,CCl, 0,0006 0,0059 0,0061 2,92 0,0053 89,61 0,015
Ti,CF, 0,0008 0,0077 0,0073 3,16 0,0069 89,92 0,022
Ti,CF,-(model2) 0,0015 0,0151 0,0096 4,73 0,0136 90,04 0,064
Ti,CF,-(model3) 0,0017 0,0166 0,0107 4,64 0,0150 90,01 0,069
Ti,CF,-(model4) 0,0025 0,0247 0,0124 5,95 0,0222 89,96 0,132
Ti,CO0.11F 189 0,0010 0,0102 0,0079 3,89 0,0092 90,21 0,036
Ti,COq.44F 156 0,0011 0,0113 0,0079 4,31 0,0102 89,95 0,044
Ti,COq67F1.33 0,0011 0,0114 0,0079 4,32 0,0103 90,24 0,044
Ti,COggoF1.11 0,0012 0,0121 0,0080 4,55 0,0109 90,00 0,050
Ti;CO1.33F 067 0,0012 0,0121 0,0081 4,49 0,0109 90,07 0,049
Ti,CO, 0,0011 0,0108 0,0083 3,88 0,0097 90,18 0,038
Ti,CO,-(model2) 0,0013 0,0125 0,0082 4,55 0,0112 89,93 0,051
Ti,CO,-(model3) 0,0014 0,0143 0,0103 4,18 0,0129 89,89 0,054
Ti,CrCN 0,0023 0,0234 0,0091 7,67 0,0211 90,18 0,162
Ti,CrCNO, 0,0024 0,0247 0,0054 13,65 0,0222 90,12 0,304
Ti,HfCN 0,0011 0,0104 0,0054 5,80 0,0094 89,93 0,054
Ti,HfCNO, 0,0014 0,0136 0,0033 12,29 0,0122 90,00 0,150
Ti,MoCN 0,0016 0,0162 0,0074 6,62 0,0146 90,13 0,097
Ti.MoCNO, 0,0019 0,0188 0,0044 12,86 0,0170 90,01 0,218
Ti,N 0,0008 0,0075 0,0122 1,84 0,0067 89,73 0,012
Ti;N(OH), 0,0013 0,0130 0,0065 5,97 0,0117 90,04 0,070
TiNb,Cs 0,0010 0,0095 0,0054 5,29 0,0085 89,91 0,045
Ti,NbC, 0,0006 0,0061 0,0064 2,87 0,0055 90,11 0,016
Ti,NbCN 0,0016 0,0166 0,0075 6,68 0,0150 90,15 0,100
TiNbCNO, 0,0019 0,0194 0,0045 13,07 0,0175 90,07 0,228
Ti,NF, 0,0007 0,0067 0,0071 2,84 0,0061 90,11 0,017
Ti.NF,-(model2) 0,0015 0,0147 0,0091 4,83 0,0132 90,00 0,064
Ti:NO; 0,0009 0,0095 0,0076 3,72 0,0085 90,24 0,032
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Ti,NO,-(model4) 0,0027 0,0268 0,0124 6,50 0,0242 90,07 0,157
Ti;NS, 0,0006 0,0060 0,0056 3,18 0,0054 90,04 0,017

Ti Ta,Cs 0,0000 0,0001 0,0000 5,30 0,0001 90,07 0,000
Ti, TaC, 0,0000 0,0001 0,0001 2,73 0,0001 89,99 0,000
Ti,TaCN 0,0000 0,0002 0,0001 6,40 0,0002 89,97 0,001
Ti,TaCNO; 0,0000 0,0003 0,0001 12,66 0,0002 89,98 0,003
Ti,VC, 0,0008 0,0084 0,0078 3,24 0,0075 89,90 0,024
Ti,VCN 0,0022 0,0219 0,0092 7,14 0,0197 90,05 0,141
Ti;VCNO, 0,0024 0,0239 0,0054 13,14 0,0215 90,10 0,283
Ti,ZrCN 0,0015 0,0154 0,0076 6,10 0,0138 90,11 0,084
Ti,ZICNO, 0,0019 0,0187 0,0044 12,67 0,0168 89,98 0,213
TisC, 0,0009 0,0094 0,0087 3,25 0,0085 90,12 0,028
Ti3C2(00.13F0.63(OH)1.04) 0,0036 0,0369 0,0043 25,61 0,0333 90,22 0,853
Ti3C5(00.1F11(OH)os) 0,0045 0,0449 0,0044 30,93 0,0405 90,05 1,252
TisC2(00.7F13) 0,0014 0,0140 0,0046 9,15 0,0126 90,09 0,116
TizCo(OH), 0,0017 0,0169 0,0035 14,62 0,0152 89,92 0,223
TisC2Br, 0,0007 0,0070 0,0027 7,80 0,0063 89,87 0,049
Ti;C,Cly 0,0007 0,0068 0,0036 5,66 0,0061 89,83 0,035
TisC,F, 0,0008 0,0078 0,0044 5,34 0,0070 89,95 0,037
TisC,0, 0,0012 0,0120 0,0049 7,32 0,0108 90,14 0,079
TisC,Se; 0,0003 0,0035 0,0022 4,68 0,0031 90,12 0,015
TisC,Te, 0,0002 0,0021 0,0015 4,19 0,0019 89,61 0,008
TisCN 0,0020 0,0207 0,0096 6,49 0,0187 90,19 0,121
TisCNF, 0,0031 0,0314 0,0063 14,83 0,0283 90,12 0,419
TisCNO, 0,0028 0,0279 0,0057 14,60 0,0251 90,04 0,366
TisN2(OH); 0,0013 0,0129 0,0032 12,24 0,0116 89,76 0,142
TisN 0,0006 0,0060 0,0072 2,50 0,0054 90,20 0,014
TisN,F, 0,0006 0,0061 0,0038 4,88 0,0055 89,69 0,027
TisNoH, 0,0010 0,0103 0,0044 7,02 0,0093 90,03 0,065
TisN,O; 0,0013 0,0131 0,0046 8,50 0,0118 89,93 0,101
Ti,Cs 0,0008 0,0076 0,0069 3,30 0,0068 89,84 0,023
Ti,C5(OH), 0,0012 0,0118 0,0034 10,49 0,0106 90,03 0,111
Ti,CsF, 0,0006 0,0061 0,0038 4,87 0,0055 89,84 0,027
TisCsH, 0,0009 0,0092 0,0039 7,06 0,0083 90,01 0,059
TisC30, 0,0009 0,0090 0,0042 6,43 0,0081 90,06 0,052
TisN3 0,0005 0,0045 0,0056 2,42 0,0040 89,79 0,010
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TisN3(OH), 0,0015 0,0148 0,0036 12,38 0,0133 90,01 0,165
TiuNsF, 0,0005 0,0048 0,0034 4,28 0,0043 89,64 0,019
TisNzH 0,0006 0,0058 0,0035 4,91 0,0052 90,08 0,026
TisN3O; 0,0007 0,0068 0,0039 5,25 0,0061 89,91 0,032

TisC4 (OH), 0,0017 0,0170 0,0029 17,79 0,0153 89,97 0,272
TisCsF2 0,0009 0,0087 0,0036 7,15 0,0078 90,07 0,056
TisC40, 0,0008 0,0084 0,0032 7,78 0,0075 90,00 0,058
TisN4F, 0,0006 0,0059 0,0030 5,83 0,0053 90,02 0,031
TisCsF> 0,0012 0,0123 0,0027 13,90 0,0111 90,04 0,154
TigNsF, 0,0008 0,0077 0,0021 11,17 0,0070 90,05 0,078
Ti7CeF, 0,0012 0,0125 0,0021 18,03 0,0113 90,12 0,203
TizNeF, 0,0008 0,0075 0,0017 13,10 0,0067 89,94 0,088
TigCiF, 0,0013 0,0133 0,0017 23,77 0,0120 89,94 0,285
TigN7F> 0,0007 0,0068 0,0015 13,71 0,0061 90,01 0,084
TigCsF 0,0011 0,0109 0,0016 20,03 0,0098 89,94 0,196
TigNgF2 0,0005 0,0052 0,0015 10,46 0,0047 89,97 0,049
TiCrCO, 0,0010 0,0100 0,0075 4,01 0,0090 89,99 0,036
TiHfCO, 0,0007 0,0067 0,0039 5,20 0,0060 90,16 0,031

TiHfN(NO), 0,0005 0,0052 0,0046 3,42 0,0047 89,98 0,016

TiMoCO, 0,0007 0,0068 0,0059 3,51 0,0062 90,08 0,022
TiNbC 0,0009 0,0086 0,0134 1,92 0,0077 90,00 0,015
TivC 0,0012 0,0122 0,0183 2,01 0,0110 90,06 0,022
TiIWCO, 0,0005 0,0048 0,0040 3,58 0,0043 89,96 0,016
TiZrCO, 0,0010 0,0102 0,0068 4,48 0,0092 90,00 0,041
V,C 0,0011 0,0107 0,0125 2,58 0,0097 90,11 0,025

V,C(OH), 0,0015 0,0152 0,0066 6,96 0,0137 90,15 0,095
V.CBr, 0,0004 0,0038 0,0043 2,60 0,0034 90,07 0,009

V,CF(OH) 0,0011 0,0105 0,0079 3,98 0,0094 89,83 0,038

V.CF, 0,0008 0,0078 0,0070 3,34 0,0070 89,89 0,023
V,CO, 0,0011 0,0111 0,0076 4,42 0,0100 89,93 0,044
V,CrCN 0,0023 0,0230 0,0088 7,88 0,0207 90,17 0,163

V,CrCNO, 0,0023 0,0231 0,0048 14,41 0,0207 89,92 0,299
V,HfCN 0,0010 0,0104 0,0053 5,94 0,0094 90,16 0,056

V,HfCNO, 0,0012 0,0120 0,0030 11,89 0,0108 90,07 0,128

V,MoCN 0,0016 0,0162 0,0071 6,80 0,0146 90,06 0,099

V>MoCNO, 0,0017 0,0172 0,0040 13,03 0,0155 90,01 0,202
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V2N 0,0008 0,0078 0,0115 2,02 0,0070 89,98 0,014
V,N(OH), 0,0012 0,0117 0,0067 5,23 0,0105 90,13 0,055
V2Nb,C; 0,0010 0,0095 0,0053 5,40 0,0086 89,95 0,046
V,NbCN 0,0016 0,0165 0,0073 6,82 0,0149 90,13 0,101
V,NbCNO, 0,0019 0,0195 0,0038 15,43 0,0175 90,05 0,270
V2NF, 0,0007 0,0066 0,0070 2,84 0,0060 89,99 0,017
V,NO, 0,0009 0,0093 0,0074 3,79 0,0084 90,15 0,032
V,Ta,Cs 0,0000 0,0001 0,0000 4,84 0,0001 90,00 0,000
V,TaC, 0,0000 0,0001 0,0001 4,90 0,0001 90,10 0,001
V,TaCN 0,0000 0,0002 0,0001 6,60 0,0002 90,07 0,001
V,TaCNO, 0,0000 0,0002 0,0001 12,47 0,0002 90,10 0,003
V,Ti,Cs 0,0015 0,0150 0,0074 6,05 0,0135 90,19 0,082
V,TiC, 0,0017 0,0173 0,0093 5,60 0,0156 90,10 0,087
V,TiCN 0,0021 0,0215 0,0090 7,18 0,0194 90,09 0,139
V,TiCNO, 0,0022 0,0228 0,0049 14,03 0,0205 90,14 0,288
V2ZrCN 0,0023 0,0230 0,0088 7,88 0,0207 90,17 0,163
V,ZrCNO, 0,0017 0,0169 0,0040 12,57 0,0152 90,10 0,191
VsC, 0,0008 0,0081 0,0077 3,14 0,0073 89,89 0,023
V3C,(OH), 0,0021 0,0210 0,0033 19,40 0,0189 89,94 0,367
V3C,Br, 0,0004 0,0039 0,0022 5,25 0,0035 89,98 0,018
V;3C,Cl, 0,0012 0,0118 0,0040 8,82 0,0106 90,02 0,093
VsCiF 0,0009 0,0086 0,0036 7,22 0,0078 89,89 0,056
VsC,0, 0,0013 0,0128 0,0046 8,32 0,0115 89,95 0,096
V3CN 0,0020 0,0203 0,0092 6,65 0,0183 90,01 0,122
V3CNO, 0,0027 0,0272 0,0056 14,58 0,0245 90,03 0,358
ViN, 0,0005 0,0053 0,0059 2,73 0,0048 90,24 0,013
V3N2(OH), 0,0044 0,0440 0,0046 28,88 0,0396 89,97 1,144
V3N,F, 0,0007 0,0069 0,0030 6,78 0,0062 90,03 0,042
V3NzH, 0,0010 0,0099 0,0042 7,11 0,0089 89,82 0,063
V3N,0, 0,0025 0,0252 0,0051 14,77 0,0227 90,09 0,335
V,Cs 0,0008 0,0080 0,0062 3,87 0,0072 89,93 0,028
V,4C3(0H), 0,0017 0,0170 0,0030 16,91 0,0153 89,93 0,259
V,4CsF2 0,0006 0,0061 0,0034 5,33 0,0055 89,82 0,029
V,4CsH, 0,0005 0,0049 0,0032 4,56 0,0044 89,98 0,020
V4C30, 0,0009 0,0088 0,0039 6,77 0,0079 90,02 0,054
ViNs 0,0005 0,0051 0,0056 2,74 0,0046 89,95 0,013

115



V4N3(OH), 0,0010 0,0095 0,0033 8,64 0,0086 89,99 0,074
ViNsF, 0,0005 0,0047 0,0035 4,01 0,0042 89,98 0,017
V4NsH, 0,0004 0,0037 0,0030 3,72 0,0034 90,10 0,013
VN30, 0,0006 0,0064 0,0037 5,25 0,0058 90,08 0,030

VCrN(NCS), 0,1017 0,7400 0,0047 475,11 0,6383 86,26 303,262
VCrN(SCN), 0,0094 0,0943 0,0052 54,23 0,0849 90,01 4,602
VCrNBr, 0,0070 0,0710 0,0059 36,09 0,0640 90,18 2,310
VCrNF, 0,0008 0,0081 0,0073 3,33 0,0073 89,72 0,024
VMoN(NCO), 0,0027 0,0271 0,0052 15,74 0,0244 90,10 0,384
VMoN(NCS), 0,0642 0,5221 0,0045 351,85 0,4579 87,70 161,120
VMoN(OCN), 0,0031 0,0309 0,0052 17,88 0,0278 90,09 0,498
VMOoN(SCN), 0,0069 0,0689 0,0044 46,91 0,0620 89,93 2,907

VMOoNBr, 0,0053 0,0543 0,0051 31,91 0,0490 90,17 1,563

VMoNCl, 0,0039 0,0391 0,0067 17,58 0,0353 90,13 0,620
VNbC 0,0008 0,0084 0,0129 1,95 0,0076 89,99 0,015

VNbCF2-(model4) 0,0010 0,0102 0,0079 3,89 0,0092 90,03 0,036
VWN(NCO), 0,0017 0,0168 0,0039 12,94 0,0151 90,07 0,196
VWN(OCN), 0,0022 0,0216 0,0039 16,67 0,0195 90,02 0,324

VWNBr, 0,0035 0,0356 0,0041 25,93 0,0321 90,15 0,831
VWNCI, 0,0028 0,0289 0,0050 17,49 0,0260 90,14 0,455
VWNF, 0,0005 0,0049 0,0044 3,35 0,0045 90,26 0,015
Wi.33C 0,1706 0,8719 0,0058 447,92 0,7013 80,43 314,127
W,33C(OH), 0,0009 0,0090 0,0036 7,47 0,0081 90,07 0,061
W133CO, 0,0007 0,0072 0,0041 5,33 0,0065 90,21 0,035
W,C 0,0005 0,0047 0,0038 3,67 0,0042 90,08 0,015

W,C(OH), 0,0008 0,0080 0,0020 12,03 0,0072 89,96 0,086
W,CCl, 0,0019 0,0192 0,0038 15,22 0,0173 90,10 0,264
W,CF, 0,0003 0,0034 0,0020 5,16 0,0030 89,79 0,016
W,CO; 0,0004 0,0043 0,0030 4,28 0,0039 89,98 0,016

W,Hf,C50, 0,0004 0,0040 0,0012 9,68 0,0036 90,03 0,035
W,HfC, 0,0002 0,0022 0,0023 2,85 0,0020 89,88 0,006

W,HfC,0, 0,0006 0,0063 0,0015 12,57 0,0056 90,02 0,071

W:N 0,0003 0,0031 0,0038 2,40 0,0028 89,89 0,007

W,N(CH), 0,0009 0,0095 0,0018 15,75 0,0085 90,01 0,135
W;NF, 0,0003 0,0032 0,0018 5,33 0,0028 90,06 0,015
W,NO, 0,0004 0,0044 0,0022 5,96 0,0039 90,07 0,023
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W,Ti,C;0; 0,0006 0,0055 0,0019 8,88 0,0050 89,99 0,044
W,TiC,0, 0,0008 0,0081 0,0021 11,83 0,0073 89,93 0,087
W,Zr,C30, 0,0005 0,0051 0,0016 9,80 0,0046 90,03 0,045
W,ZrC, 0,0003 0,0026 0,0027 2,90 0,0024 89,84 0,007
W,ZrC,0, 0,0008 0,0078 0,0018 13,03 0,0070 89,95 0,091
WsC, 0,0002 0,0023 0,0023 2,95 0,0020 90,08 0,006
W;5C,(OH), 0,0009 0,0090 0,0015 18,08 0,0081 89,97 0,146
W;5C,F, 0,0003 0,0031 0,0009 9,75 0,0028 89,98 0,027
W5C20, 0,0005 0,0054 0,0014 11,45 0,0049 89,98 0,056
WsN, 0,0002 0,0024 0,0024 3,06 0,0022 89,89 0,007
W;N2(OH), 0,0000 0,0000 0,0001 0,03 0,0000 83,33 0,000
WsN2F, 0,0002 0,0022 0,0008 8,60 0,0020 89,99 0,017
WsN0, 0,0007 0,0069 0,0018 11,80 0,0062 90,01 0,073
W,Cs 0,0004 0,0040 0,0023 5,31 0,0036 90,05 0,019
W,C;(OH), 0,0004 0,0041 0,0011 10,90 0,0036 89,94 0,040
W,CsF, 0,0002 0,0023 0,0013 5,47 0,0021 89,88 0,011
W,CsH, 0,0003 0,0028 0,0015 5,58 0,0025 90,05 0,014
W,C50, 0,0004 0,0041 0,0015 8,15 0,0037 89,91 0,030
WiN; 0,0005 0,0051 0,0021 7,26 0,0046 90,07 0,033
W,N;3(OH), 0,0005 0,0050 0,0013 11,81 0,0045 90,04 0,053
W.,N;F, 0,0003 0,0033 0,0016 6,11 0,0030 90,19 0,018
WiNsH, 0,0002 0,0022 0,0014 4,81 0,0020 89,99 0,009
W.iN;0, 0,0002 0,0025 0,0016 4,56 0,0022 89,95 0,010
WCrC 0,0005 0,0048 0,0063 2,29 0,0043 89,94 0,010
WCrCO,-(model4) 0,0006 0,0061 0,0043 4,28 0,0055 90,05 0,024
Y,C 0,0007 0,0074 0,0099 2,25 0,0067 90,04 0,015
Y2C(CN), 0,0013 0,0126 0,0057 6,71 0,0114 90,08 0,076
Y,C(NCO), 0,0020 0,0204 0,0052 11,83 0,0183 90,03 0,217
Y,C(NCS), 0,0048 0,0478 0,0032 44,84 0,0430 90,03 1,928
Y.C(OCl), 0,0027 0,0270 0,0055 14,65 0,0243 90,05 0,356
Y,C(OCN), 0,0021 0,0211 0,0052 12,18 0,0190 90,14 0,232
Y,C(OH), 0,0007 0,0072 0,0050 4,34 0,0065 89,77 0,028
Y>C(SCN); 0,0042 0,0423 0,0042 30,09 0,0380 90,04 1,145
Y.CBr, 0,0022 0,0218 0,0050 13,08 0,0197 90,00 0,257
Y,CCl, 0,0024 0,0243 0,0067 10,92 0,0219 89,99 0,239
Y.CF; 0,0007 0,0075 0,0060 3,70 0,0067 90,04 0,025
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Y.CO, 0,0012 0,0127 0,0069 5,52 0,0114 90,16 0,063
Y2N 0,0006 0,0062 0,0090 2,07 0,0056 89,96 0,012
Y2N(OH), 0,0007 0,0072 0,0047 4,55 0,0065 90,22 0,029
YoNF, 0,0006 0,0061 0,0054 3,39 0,0055 90,01 0,019
Y,NO, 0,0011 0,0110 0,0068 4,81 0,0099 90,01 0,047
YsC, 0,0006 0,0061 0,0044 4,17 0,0055 89,95 0,023
Y3C2(OH), 0,0001 0,0010 0,0012 2,42 0,0009 89,74 0,002
Y3CoF2 0,0007 0,0072 0,0029 7,50 0,0065 90,08 0,048
Y3C,0; 0,0008 0,0082 0,0021 11,79 0,0074 89,93 0,087
Y3N; 0,0005 0,0049 0,0042 3,53 0,0044 90,18 0,016
Y3N2(OH), 0,0009 0,0086 0,0024 10,83 0,0077 90,04 0,083
Y3NzF; 0,0007 0,0074 0,0028 7,91 0,0067 90,00 0,053
Y3N20, 0,0007 0,0072 0,0022 9,72 0,0065 90,08 0,063
Y4Cs 0,0006 0,0058 0,0046 3,75 0,0052 89,90 0,019

Y 4C5(OH), 0,0001 0,0008 0,0011 2,10 0,0007 89,88 0,001
Y4CsF2 0,0006 0,0065 0,0024 8,19 0,0058 90,13 0,048
Y.4Cs0, 0,0013 0,0128 0,0029 13,30 0,0115 90,18 0,153
YaNs3 0,0004 0,0042 0,0046 2,74 0,0038 90,14 0,010
Y:N3(OH), 0,0006 0,0055 0,0023 7,30 0,0050 89,94 0,036
Y4NsF; 0,0006 0,0063 0,0032 5,82 0,0057 90,00 0,033
Y4N30, 0,0006 0,0061 0,0027 6,68 0,0055 90,08 0,037
YCrC(NCO), 0,0024 0,0238 0,0054 13,25 0,0215 90,06 0,284
YCrC(NCS), 0,0323 0,3030 0,0053 171,18 0,2707 89,36 46,344
YCrC(OCN), 0,0025 0,0253 0,0053 14,42 0,0228 90,04 0,328
YCrC(OH), 0,0013 0,0130 0,0053 7,34 0,0117 89,93 0,086
YCrCBr; 0,0035 0,0362 0,0055 19,63 0,0327 90,21 0,641
YCrCCl, 0,0030 0,0305 0,0075 12,27 0,0276 90,21 0,338
YCrCF, 0,0009 0,0093 0,0065 4,28 0,0084 90,19 0,036
YHfN(SCN), 0,0033 0,0338 0,0037 27,49 0,0304 90,16 0,837
YHfNO, 0,0005 0,0053 0,0036 4,38 0,0047 90,01 0,021
YMoN(NO), 0,0006 0,0063 0,0055 3,43 0,0057 89,99 0,019
YNbCO, 0,0008 0,0083 0,0060 4,19 0,0075 90,00 0,031
YTaCoO, 0,0000 0,0001 0,0001 4,22 0,0001 89,90 0,000
YTiN(NO), 0,0009 0,0088 0,0064 4,10 0,0079 90,11 0,032
YTINO, 0,0008 0,0082 0,0059 4,16 0,0074 89,92 0,031
YVCO, 0,0009 0,0094 0,0071 3,98 0,0084 90,08 0,034
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YVNF, 0,0008 0,0077 0,0058 4,01 0,0069 90,04 0,028
YZrNO, 0,0008 0,0074 0,0050 4,48 0,0067 89,79 0,030
Zr,C 0,0007 0,0068 0,0109 1,88 0,0061 89,74 0,012
Zr,C(OH), 0,0008 0,0081 0,0044 5,60 0,0073 89,80 0,041
Zr,CF, 0,0006 0,0058 0,0051 3,39 0,0052 90,03 0,018
Zr,CFa-(model2) 0,0007 0,0070 0,0054 3,86 0,0063 90,21 0,024
Zr,CF,-(model3) 0,0009 0,0090 0,0080 3,41 0,0081 89,91 0,028
Zr,CO, 0,0009 0,0087 0,0059 4,43 0,0078 89,83 0,035
Zr,CrCN 0,0011 0,0106 0,0059 5,38 0,0096 89,96 0,051
Zr,CrCNO, 0,0012 0,0120 0,0033 10,78 0,0108 89,98 0,116
Zr,HfCN 0,0006 0,0060 0,0040 4,51 0,0054 89,93 0,024
Zr,HfCNO, 0,0008 0,0080 0,0023 10,55 0,0072 90,00 0,076
Zr,MoCN 0,0008 0,0084 0,0050 5,01 0,0076 89,98 0,038
Zr,MoCNO, 0,0010 0,0100 0,0029 10,46 0,0090 89,98 0,094
Zr,N 0,0006 0,0062 0,0083 2,25 0,0056 89,83 0,013
Zr;N(OH). 0,0008 0,0078 0,0042 5,61 0,0070 89,96 0,039
Zr,NbCN 0,0008 0,0085 0,0051 5,00 0,0076 89,98 0,038
Zr;,NbCNO, 0,0010 0,0102 0,0029 10,62 0,0092 90,05 0,098
ZrNF, 0,0005 0,0052 0,0051 3,09 0,0047 90,21 0,014
Zr,NF,-(model2) 0,0008 0,0081 0,0067 3,65 0,0073 90,22 0,027
Zr,NF,-(model4) 0,0007 0,0064 0,0050 3,86 0,0058 89,68 0,022
Zr;NO, 0,0007 0,0072 0,0056 3,88 0,0065 90,01 0,025
Zr;TaCN 0,0000 0,0001 0,0001 4,88 0,0001 89,89 0,001
Zr,TaCNO, 0,0000 0,0002 0,0001 10,23 0,0002 90,08 0,002
Zr,TiICN 0,0010 0,0103 0,0060 511 0,0093 89,96 0,047
Zr;TICNO, 0,0012 0,0120 0,0034 10,58 0,0108 90,07 0,114
Zr;VCN 0,0010 0,0101 0,0060 5,05 0,0091 90,10 0,046
Zr,VCNO, 0,0012 0,0115 0,0033 10,33 0,0104 90,01 0,107
ZrC, 0,0007 0,0068 0,0055 3,69 0,0061 89,89 0,023
Zr;C,(OH), 0,0013 0,0125 0,0027 14,17 0,0113 89,89 0,159
Zr;C,F, 0,0005 0,0054 0,0028 5,88 0,0049 89,91 0,029
Zr;C,H; 0,0004 0,0036 0,0021 521 0,0032 90,09 0,017
Zr3C,0; 0,0010 0,0096 0,0033 8,76 0,0086 90,06 0,076
Zr;CN 0,0008 0,0081 0,0053 4,62 0,0073 89,83 0,034
ZrsCNO; 0,0012 0,0120 0,0034 10,48 0,0108 90,02 0,113
ZrsN2(OH)s3 0,0013 0,0134 0,0026 15,71 0,0121 90,01 0,190
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Zr3N, 0,0005 0,0047 0,0044 3,17 0,0042 89,84 0,013
ZrsNoF, 0,0004 0,0044 0,0023 5,69 0,0039 89,92 0,022
ZrsNqH, 0,0004 0,0039 0,0021 5,54 0,0035 90,14 0,019
Zr3N,0, 0,0008 0,0077 0,0031 7,53 0,0070 90,26 0,053

Zr,Cs 0,0006 0,0058 0,0044 3,99 0,0052 90,12 0,021

Zr,C3(OH), 0,0005 0,0051 0,0018 8,48 0,0045 89,80 0,039
Zr,CsF, 0,0005 0,0047 0,0023 6,10 0,0043 89,92 0,026
Zr,CsH; 0,0006 0,0062 0,0023 8,09 0,0056 89,89 0,045
Zr,C30; 0,0008 0,0076 0,0027 8,46 0,0069 89,92 0,058

ZryNs 0,0004 0,0038 0,0036 3,12 0,0034 89,99 0,011

Zr4,N3(OH), 0,0005 0,0049 0,0017 8,61 0,0044 89,96 0,038
ZryNsF, 0,0004 0,0037 0,0021 512 0,0033 89,99 0,017
Zry,N30, 0,0006 0,0058 0,0026 6,84 0,0052 90,02 0,036
ZrCrNO, 0,0008 0,0079 0,0056 4,23 0,0071 89,84 0,030
ZrHfCO, 0,0005 0,0051 0,0036 4,26 0,0046 89,70 0,019

ZrMoCO, 0,0006 0,0056 0,0052 3,24 0,0050 90,00 0,016
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APPENDIX D: CO2/H2 Mixture Adsorption Performance of MXene Structures at TSA conditions(250 °C)

MXene Type CO; Adsorption Capacity (mol/kg) Hz Adsorption CO./H> Selectivity CO:2 Working % Regenerability APS
1 bar, 35°C 1 bar, 250°C 1 bar, 35°C 1 bar, 35°C TSA TSA TSA

(CrV)sC, 0,0146 0,0024 0,0071 6,18 0,0122 83,62 0,075
(M0y66Y0.33)2CO2 0,0075 0,0017 0,0054 4,17 0,0059 78,03 0,024
(TiV)3C, 0,0168 0,0025 0,0076 6,61 0,0142 84,81 0,094
(TiV)C(OH), 0,0099 0,0026 0,0087 3,42 0,0073 73,74 0,025
(TiV)CF, 0,0108 0,0025 0,0081 4,01 0,0083 76,69 0,033
(TiV)CO, 0,0108 0,0025 0,0081 4,01 0,0084 77,14 0,034
(Wo.66Y033)2CO2 0,0194 0,0009 0,0021 27,39 0,0185 95,40 0,506
Cr,C 0,0116 0,0033 0,0123 2,82 0,0083 71,81 0,023
Cr,C(OH), 0,0138 0,0023 0,0066 6,27 0,0115 83,64 0,072
Cr,CBr; 0,0502 0,0038 0,0060 25,03 0,0464 92,39 1,162
Cr,CCl, 0,0432 0,0044 0,0083 15,68 0,0388 89,83 0,608
Cr,CF, 0,0077 0,0021 0,0074 3,11 0,0056 73,20 0,018
Cr,CFCI 0,0122 0,0024 0,0073 5,02 0,0098 80,03 0,049
Cr,CH, 0,0064 0,0019 0,0077 2,51 0,0045 70,69 0,011
Cr,CO, 0,0126 0,0023 0,0067 5,67 0,0102 81,35 0,058
Cr,CS, 0,1866 0,0086 0,0091 61,48 0,1780 95,40 10,945
Cr,HfCN 0,0107 0,0018 0,0049 6,63 0,0089 83,18 0,059
Cr,HfCNO, 0,0151 0,0016 0,0033 13,64 0,0135 89,20 0,184
Cr,MoCN 0,0168 0,0026 0,0066 7,60 0,0142 84,51 0,108
Cr,MoCNO, 0,0207 0,0023 0,0044 14,17 0,0184 89,08 0,261
CrN 0,0070 0,0023 0,0097 2,17 0,0047 66,86 0,010
Cr,N(OH), 0,0122 0,0021 0,0062 5,90 0,0102 83,16 0,060
CrNb,Cs 0,0096 0,0018 0,0051 5,62 0,0079 81,73 0,044
Cr,NbCN 0,0179 0,0026 0,0068 7,93 0,0153 85,24 0,121
Cr,NbCNO, 0,0217 0,0023 0,0045 14,61 0,0194 89,47 0,284
Cr,NF, 0,0062 0,0018 0,0066 2,84 0,0045 71,89 0,013
Cr,NH, 0,0063 0,0017 0,0069 2,72 0,0045 72,24 0,012
Cr,NO; 0,0089 0,0021 0,0073 3,64 0,0068 76,12 0,025
Cr,Ta,Cs 0,0001 0,0000 0,0000 4,93 0,0001 80,00 0,000
Cr,TaC, 0,0001 0,0000 0,0001 2,88 0,0001 72,98 0,000
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Cr,TaCN 0,0002 0,0000 0,0001 7,18 0,0002 83,95 0,001
Cr,TaCNO, 0,0003 0,0000 0,0001 14,02 0,0003 89,10 0,004
Cr Ti,Cs 0,0148 0,0025 0,0071 6,24 0,0122 82,74 0,076
Cr,TiC, 0,0082 0,0020 0,0073 3,35 0,0062 75,32 0,021
Cr,TiC,(OH), 0,0303 0,0020 0,0042 21,80 0,0283 93,49 0,617
Cr,TiC,F, 0,0252 0,0028 0,0060 12,69 0,0224 88,85 0,284
Cr,TiC,0; 0,0237 0,0026 0,0053 13,34 0,0211 89,22 0,282
Cr,TiCN 0,0237 0,0034 0,0084 8,43 0,0202 85,46 0,170
Cr,TiCNO;, 0,0275 0,0029 0,0054 15,30 0,0246 89,61 0,377
Cr,V,Cs 0,0148 0,0025 0,0069 6,47 0,0123 83,27 0,080
Cr,VC, 0,0079 0,0020 0,0071 3,36 0,0059 74,62 0,020
Cr,VCN 0,0247 0,0034 0,0085 8,76 0,0213 86,30 0,187
Cr,VCNO, 0,0268 0,0028 0,0054 14,93 0,0240 89,46 0,358
Cr,ZrCN 0,0156 0,0025 0,0068 6,92 0,0131 83,78 0,091
CryZrCNO, 0,0295 0,0023 0,0043 20,38 0,0273 92,29 0,555
CriCs 0,0108 0,0025 0,0082 3,96 0,0083 77,26 0,033
Cr3C,(OH), 0,0158 0,0014 0,0039 12,24 0,0144 91,25 0,177
CrsCyF; 0,0072 0,0013 0,0041 531 0,0059 81,67 0,031
CrsCyH> 0,0099 0,0016 0,0048 6,16 0,0083 83,50 0,051
CrsC,0, 0,0602 0,0017 0,0047 38,47 0,0585 97,20 2,250
CrsCN 0,0232 0,0033 0,0084 8,26 0,0199 85,78 0,165
CrsCNO, 0,0311 0,0030 0,0055 16,87 0,0281 90,48 0,474
CrsN, 0,0053 0,0015 0,0055 2,86 0,0038 72,13 0,011
CrsN,(OH), 0,0109 0,0031 0,0035 9,34 0,0079 71,94 0,074
Cr3NyH, 0,0112 0,0031 0,0051 6,63 0,0082 72,69 0,054
CrsN;0; 0,0110 0,0018 0,0035 9,30 0,0092 83,32 0,085
Cr,Cs 0,0095 0,0014 0,0067 4,27 0,0081 85,13 0,035
Cr4C3(OH), 0,0109 0,0021 0,0035 9,34 0,0089 80,95 0,083
CryCsF; 0,0056 0,0013 0,0037 4,49 0,0042 75,81 0,019
Cr,CsH, 0,0070 0,0013 0,0041 5,15 0,0056 80,82 0,029
Cr,C30, 0,0083 0,0014 0,0038 6,58 0,0069 83,00 0,045
CryN; 0,0057 0,0016 0,0062 2,73 0,0041 71,72 0,011
CrsN3(OH), 0,0088 0,0012 0,0033 7,97 0,0076 86,40 0,061
CrsNsF, 0,0045 0,0010 0,0035 3,83 0,0034 76,83 0,013
CryN3H, 0,0053 0,0011 0,0037 4,31 0,0041 78,40 0,018
CriN;O; 0,0061 0,0012 0,0036 5,10 0,0049 80,30 0,025

122



CrMoCF, 0,0076 0,0019 0,0065 3,50 0,0057 75,18 0,020
CrwCF, 0,0058 0,0014 0,0044 3,95 0,0044 76,49 0,018
Hf,C 0,0043 0,0012 0,0047 2,78 0,0031 72,30 0,009
Hf,C(OH), 0,0051 0,0008 0,0025 6,15 0,0043 84,98 0,026
Hf,CF, 0,0034 0,0008 0,0029 3,48 0,0026 76,11 0,009
Hf,CF; -(model2) 0,0038 0,0009 0,0033 3,51 0,0029 75,59 0,010
Hf,CF, -(model3) 0,0048 0,0013 0,0048 3,00 0,0035 73,03 0,010
Hf,CF; -(model4) 0,0042 0,0011 0,0042 3,00 0,0031 72,86 0,009
Hf,CO; 0,0051 0,0011 0,0033 4,65 0,0041 79,13 0,019
Hf,CO, -(model2) 0,0034 0,0008 0,0026 3,90 0,0026 77,17 0,010
Hf,CO, -(model3) 0,0045 0,0012 0,0042 3,27 0,0034 73,70 0,011
Hf,CO, -(model4) 0,0051 0,0013 0,0045 3,43 0,0038 75,07 0,013
Hf,CrCN 0,0057 0,0011 0,0035 4,87 0,0046 79,97 0,022
Hf,CrCNO, 0,0067 0,0008 0,0020 9,94 0,0059 87,59 0,058
Hf,MoCN 0,0065 0,0010 0,0028 6,98 0,0055 84,49 0,039
Hf;MoCNO; 0,0114 0,0007 0,0016 20,85 0,0107 93,60 0,222
Hf,N 0,0033 0,0011 0,0043 2,35 0,0023 68,47 0,005
Hf;N(OH), 0,0053 0,0007 0,0022 7,32 0,0046 87,09 0,034
Hf;NbCN 0,0048 0,0010 0,0032 4,48 0,0038 78,67 0,017
Hf,NbCNO, 0,0061 0,0007 0,0018 9,99 0,0054 87,81 0,054
Hf,NF, 0,0028 0,0007 0,0024 3,60 0,0022 75,95 0,008
Hf,NF; -(model2) 0,0034 0,0009 0,0025 4,05 0,0025 73,93 0,010
Hf;NF, -(model4) 0,0065 0,0014 0,0047 4,15 0,0051 78,30 0,021
Hf,NO, 0,0044 0,0010 0,0032 4,16 0,0034 77,79 0,014
Hf,TaCN 0,0001 0,0000 0,0001 4,43 0,0001 78,84 0,000
Hf,TaCNO, 0,0002 0,0000 0,0000 10,54 0,0002 88,92 0,002
Hf, TICN 0,0056 0,0011 0,0035 4,71 0,0044 79,49 0,021
Hf,TICNO, 0,0066 0,0008 0,0020 9,77 0,0058 87,44 0,056
Hf;VCN 0,0054 0,0011 0,0036 4,59 0,0043 78,83 0,020
Hf;VCNO, 0,0066 0,0008 0,0021 9,65 0,0058 87,44 0,056
Hf,ZrCN 0,0046 0,0010 0,0032 4,23 0,0036 77,90 0,015
Hf,ZrCNO, 0,0061 0,0007 0,0018 9,99 0,0054 88,24 0,053
Hf:C, 0,0038 0,0009 0,0029 3,97 0,0030 77,12 0,012
Hf;C,(OH), 0,0031 0,0002 0,0011 8,25 0,0029 92,36 0,024
Hf;C,F, 0,0030 0,0005 0,0016 5,77 0,0025 82,20 0,014
Hf;CH, 0,0010 0,0002 0,0009 3,34 0,0008 82,37 0,003
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Hf;C,0, 0,0052 0,0007 0,0018 8,55 0,0045 86,30 0,038
Hf:CN 0,0038 0,0008 0,0028 4,03 0,0029 77,56 0,012
Hf;:CNO, 0,0059 0,0008 0,0019 9,47 0,0052 87,23 0,049
Hf;N, 0,0026 0,0006 0,0023 3,33 0,0019 75,00 0,006
Hf;N,(OH), 0,0018 0,0001 0,0008 6,35 0,0016 92,41 0,010
Hf;N,F, 0,0025 0,0004 0,0013 5,88 0,0021 85,34 0,012
Hf:N;H, 0,0015 0,0002 0,0010 4,68 0,0013 85,27 0,006
Hf3N,0, 0,0042 0,0006 0,0017 741 0,0036 85,13 0,027
Hf,Cs 0,0022 0,0005 0,0020 3,37 0,0017 75,77 0,006
Hf,C3(OH), 0,0034 0,0005 0,0014 7,17 0,0030 86,63 0,021
Hf,CsF, 0,0027 0,0005 0,0013 6,03 0,0022 82,92 0,013
Hf,CsH, 0,0012 0,0002 0,0008 4,37 0,0010 84,14 0,004
Hf,C;0, 0,0043 0,0006 0,0015 8,49 0,0037 85,83 0,031
HfiN3 0,0021 0,0005 0,0019 3,18 0,0015 74,32 0,005
Hf,N3(OH), 0,0030 0,0003 0,0010 8,99 0,0027 90,62 0,024
H,NsF, 0,0020 0,0004 0,0012 5,14 0,0017 81,12 0,009
Hf,Nz;H, 0,0012 0,0002 0,0009 3,97 0,0009 81,10 0,004
HfN50, 0,0033 0,0005 0,0014 7,11 0,0028 83,92 0,020
HfCrNO, 0,0053 0,0012 0,0038 4,15 0,0041 78,05 0,017
Mn,C 0,0115 0,0032 0,0120 2,88 0,0084 72,60 0,024
Mn,C(OH), 0,0128 0,0022 0,0063 6,09 0,0107 83,21 0,065
Mn,CF, 0,0070 0,0018 0,0064 3,27 0,0052 74,40 0,017
Mn,CO, 0,0098 0,0022 0,0073 4,02 0,0076 77,53 0,031
Mn;N 0,0063 0,0021 0,0087 2,17 0,0042 66,64 0,009
Mn,N(OH), 0,0099 0,0019 0,0063 4,69 0,0080 80,57 0,037
Mn;NF, 0,0059 0,0017 0,0064 2,74 0,0042 71,45 0,011
Mn;NO, 0,0084 0,0020 0,0067 3,79 0,0064 76,64 0,024
Mn3C, 0,0106 0,0024 0,0078 4,06 0,0082 77,34 0,033
Mn;3C,(OH), 0,0156 0,0014 0,0036 13,00 0,0143 91,25 0,185
Mn;C,F, 0,0069 0,0012 0,0038 5,39 0,0056 81,85 0,030
Mn;C,0, 0,0102 0,0016 0,0043 7,19 0,0086 83,94 0,062
Mn;N, 0,0075 0,0021 0,0078 2,90 0,0054 72,19 0,016
Mn;N2(OH) 0,0127 0,0010 0,0032 11,92 0,0116 91,73 0,139
MnsN,F, 0,0056 0,0011 0,0038 4,36 0,0044 79,50 0,019
Mn,Cs 0,0092 0,0020 0,0064 4,30 0,0072 78,21 0,031
Mn,Cs(OH). 0,0118 0,0013 0,0031 11,30 0,0106 89,32 0,120
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Mn,CsF, 0,0055 0,0011 0,0033 5,02 0,0044 80,37 0,022
Mn,Cs0, 0,0073 0,0013 0,0037 5,92 0,0060 81,77 0,036
Mn;N3 0,0050 0,0012 0,0041 3,68 0,0038 75,86 0,014
Mn;N3(OH), 0,0100 0,0011 0,0029 10,34 0,0089 88,63 0,092
Mn,N;0, 0,0056 0,0011 0,0034 491 0,0045 80,10 0,022
Mo, .5:C 0,0176 0,0034 0,0117 4,50 0,0142 80,89 0,064
Mo,C 0,0084 0,0022 0,0079 3,22 0,0063 74,34 0,020
Mo,C(NCS), 0,3961 0,0066 0,0040 297,99 0,3896 98,35 116,089
Mo,C(OCN), 0,0276 0,0025 0,0045 18,50 0,0252 91,05 0,465
Mo,C(OH), 0,0078 0,0015 0,0046 5,07 0,0064 81,41 0,032
Mo,C(SCN), 0,0525 0,0023 0,0038 41,55 0,0502 95,71 2,087
Mo,CBr, 0,0341 0,0027 0,0045 22,67 0,0314 92,14 0,712
Mo,CCl, 0,0259 0,0028 0,0057 13,56 0,0230 89,05 0,312
Mo,CF, 0,0054 0,0015 0,0054 3,03 0,0039 72,93 0,012
Mo,CF, -(model4) 0,0096 0,0022 0,0071 4,08 0,0074 77,39 0,030
Mo,CO, 0,0079 0,0014 0,0042 5,61 0,0065 82,05 0,036
Mo0,CO, -(model4) 0,0066 0,0015 0,0051 3,88 0,0050 76,72 0,020
Mo,CrCN 0,0125 0,0021 0,0056 6,71 0,0104 83,30 0,070
Mo,CrCNO, 0,0144 0,0017 0,0037 11,53 0,0126 87,92 0,146
Mo,CS, 0,0055 0,0013 0,0039 4,23 0,0043 76,92 0,018
Mo,Hf,C;0, 0,0048 0,0006 0,0016 9,22 0,0042 87,09 0,039
Mo,HfC, 0,0029 0,0009 0,0033 2,65 0,0021 70,96 0,006
Mo,HfC,0; 0,0078 0,0008 0,0022 10,79 0,0069 89,12 0,075
Mo,HfCN 0,0068 0,0013 0,0038 5,38 0,0055 80,80 0,029
Mo,HfCNO, 0,0096 0,0012 0,0026 11,13 0,0084 87,91 0,094
Mo;N 0,0055 0,0016 0,0060 2,73 0,0039 71,04 0,011
Mo;N(OH). 0,0148 0,0013 0,0032 13,70 0,0136 91,52 0,186
Mo,Nb,Cs 0,0066 0,0013 0,0039 5,03 0,0053 80,43 0,027
Mo,NbC, 0,0039 0,0011 0,0042 2,78 0,0028 72,33 0,008
Mo,NbCN 0,0093 0,0016 0,0046 6,06 0,0077 82,29 0,046
Mo,NbCNO, 0,0123 0,0015 0,0032 11,62 0,0109 88,03 0,126
Mo;NF, 0,0052 0,0010 0,0031 5,01 0,0042 81,22 0,021
Mo;NO, 0,0070 0,0013 0,0040 5,26 0,0056 80,97 0,030
Mo,ScC, 0,0048 0,0013 0,0050 2,84 0,0035 72,66 0,010
Mo,ScC,0, 0,0106 0,0012 0,0031 10,41 0,0094 88,67 0,098
Mo,Ta,Cs 0,0001 0,0000 0,0000 4,60 0,0001 78,91 0,000
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Mo,TaCN 0,0002 0,0000 0,0001 5,71 0,0001 81,64 0,001
Mo,TaCNO; 0,0002 0,0000 0,0001 11,05 0,0002 87,79 0,002
Mo, TaC, 0,0001 0,0000 0,0001 2,69 0,0000 72,00 0,000
Mo,Ti,Cs 0,0095 0,0018 0,0051 5,60 0,0077 81,33 0,043
Mo0,Ti,C3(OH)15Fos 0,0130 0,0012 0,0028 13,75 0,0118 90,44 0,162
Mo, Ti,C5015F05 0,0078 0,0012 0,0031 7,56 0,0066 84,30 0,050
Mo,Ti,C30, 0,0079 0,0011 0,0027 8,73 0,0069 86,38 0,060
Mo, TiC, 0,0048 0,0013 0,0049 2,93 0,0035 72,56 0,010
Mo, TiC2(O15F0s) 0,0179 0,0009 0,0033 16,23 0,0171 95,19 0,277
Mo, TiC,(OH) 0,0195 0,0013 0,0031 19,09 0,0182 93,39 0,347
Mo, TiC,F, 0,0142 0,0019 0,0047 9,16 0,0123 86,29 0,112
Mo,TiC,0, 0,0103 0,0014 0,0033 9,47 0,0090 86,86 0,085
Mo, TiCN 0,0119 0,0021 0,0057 6,30 0,0098 82,57 0,062
Mo,TiCNO, 0,0143 0,0017 0,0037 11,45 0,0126 87,94 0,144
Mo,V,Cs 0,0093 0,0017 0,0050 5,61 0,0076 81,86 0,043
Mo,VC, 0,0048 0,0013 0,0048 2,96 0,0035 73,07 0,010
Mo,VCN 0,0118 0,0020 0,0056 6,29 0,0098 82,71 0,062
Mo,VCNO, 0,0139 0,0017 0,0037 11,17 0,0122 87,69 0,136
Mo,Zr,C;0, 0,0068 0,0008 0,0022 9,35 0,0059 87,49 0,055
Mo,ZrC, 0,0038 0,0011 0,0042 2,69 0,0027 71,91 0,007
Mo,ZrC,0, 0,0106 0,0011 0,0027 11,57 0,0095 89,43 0,109
Mo,ZrCN 0,0089 0,0017 0,0049 5,53 0,0073 81,36 0,040
Mo0,ZrCNO; 0,0122 0,0015 0,0032 11,40 0,0107 88,00 0,122
MosC, 0,0071 0,0014 0,0042 5,02 0,0056 79,95 0,028
Mo;C,(OH), 0,0010 0,0001 0,0008 3,51 0,0009 92,79 0,003
MosC,F, 0,0053 0,0006 0,0018 8,79 0,0047 89,49 0,042
Mo;CoH, 0,0082 0,0010 0,0028 8,78 0,0071 87,50 0,063
MosC,0, 0,0119 0,0011 0,0025 13,96 0,0107 90,53 0,150
Mos;CN 0,0092 0,0017 0,0048 5,75 0,0076 82,04 0,044
Mo;N, 0,0043 0,0010 0,0034 3,80 0,0033 76,54 0,013
Mo3N2(OH), 0,0001 0,0000 0,0004 0,69 0,0001 88,32 0,000
MosN;F, 0,0045 0,0004 0,0016 8,56 0,0040 90,30 0,034
MosNzH> 0,0048 0,0009 0,0028 5,15 0,0039 80,88 0,020
MosN,0, 0,0083 0,0007 0,0020 12,48 0,0076 91,37 0,094
Mo,Cs 0,0069 0,0014 0,0041 5,06 0,0056 80,50 0,028
Mo,Cs(OH). 0,0071 0,0007 0,0020 10,69 0,0064 90,45 0,068
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Mo,CsF, 0,0040 0,0008 0,0023 5,32 0,0033 81,17 0,017
Mo,C50, 0,0063 0,0009 0,0024 7,89 0,0054 85,01 0,042
Mo;N3 0,0039 0,0010 0,0034 3,48 0,0029 75,29 0,010
Mo,N3(OH), 0,0051 0,0008 0,0022 6,82 0,0043 85,16 0,029
Mo,N;F, 0,0033 0,0008 0,0025 4,03 0,0026 77,19 0,010
MosN3zH> 0,0026 0,0005 0,0017 4,54 0,0021 80,22 0,009
Mo;N30, 0,0044 0,0009 0,0028 4,77 0,0035 79,26 0,017
MoCrC 0,0071 0,0023 0,0097 2,19 0,0048 66,95 0,010
MoCrCO; -(model4) 0,0087 0,0019 0,0061 4,27 0,0068 78,03 0,029
MoWC 0,0039 0,0013 0,0054 2,15 0,0026 66,20 0,005
MoWC(NCO), 0,0182 0,0017 0,0034 15,88 0,0164 90,41 0,261
MoWC(OCN), 0,0212 0,0019 0,0035 18,29 0,0192 91,00 0,352
MoWC(SCN), 0,0416 0,0019 0,0032 39,33 0,0397 95,32 1,560
MoWCClI, 0,0231 0,0024 0,0046 14,99 0,0207 89,52 0,311
MoWCF, 0,0032 0,0008 0,0085 1,12 0,0023 73,74 0,003
MoWCO,-(model2) 0,0052 0,0011 0,0035 4,39 0,0040 78,18 0,018
Nbo4V16C 0,1839 0,0076 0,0157 35,17 0,1763 95,86 6,202
NbogV1.C 0,0544 0,0049 0,0142 11,53 0,0495 90,94 0,571
Nb; ,V,sC 0,0271 0,0042 0,0129 6,32 0,0229 84,46 0,145
Nb, 33C 2,6409 0,0263 0,0103 768,46 2,6146 99,00 2009,219
Nb.6V0.4C 0,0160 0,0033 0,0120 4,01 0,0127 79,13 0,051
Nb,C 0,0084 0,0023 0,0084 3,03 0,0062 73,23 0,019
Nb,C(OH), 0,0089 0,0013 0,0043 6,26 0,0076 85,00 0,048
Nb,CF, 0,0056 0,0014 0,0049 3,45 0,0043 75,39 0,015
Nb,CO, 0,0080 0,0017 0,0054 4,49 0,0063 78,66 0,028
Nb,CrCN 0,0129 0,0022 0,0058 6,61 0,0107 83,17 0,071
Nb,CrCNO, 0,0141 0,0016 0,0034 12,37 0,0125 88,69 0,155
Nb,HfCN 0,0070 0,0013 0,0040 5,28 0,0056 80,76 0,030
Nb;HfCNO, 0,0088 0,0010 0,0023 11,31 0,0078 88,35 0,088
Nb,MoCN 0,0100 0,0018 0,0050 5,95 0,0082 81,90 0,049
Nb,MoCNO, 0,0118 0,0013 0,0029 12,10 0,0105 88,71 0,127
Nb,N 0,0064 0,0020 0,0079 2,44 0,0045 69,49 0,011
Nb,N(OH). 0,0090 0,0016 0,0049 5,52 0,0074 81,90 0,041
Nb,NF, 0,0053 0,0011 0,0035 4,47 0,0042 79,68 0,019
Nb,NH, 0,0039 0,0013 0,0055 2,12 0,0026 67,62 0,006
Nb,NO, 0,0071 0,0016 0,0052 4,08 0,0055 77,17 0,022
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Nb,Ta,Cs 0,0001 0,0000 0,0000 4,71 0,0001 79,42 0,000
Nb,TaCN 0,0002 0,0000 0,0001 5,74 0,0001 81,77 0,001
Nb,TaCNO, 0,0002 0,0000 0,0001 11,61 0,0002 88,38 0,002
Nb,TiCN 0,0122 0,0021 0,0059 6,20 0,0101 82,68 0,062
Nb,TiCNO, 0,0143 0,0016 0,0034 12,80 0,0128 89,13 0,164
Nb,VCN 0,0119 0,0021 0,0059 6,01 0,0098 82,24 0,059
Nb,VCNO, 0,0134 0,0016 0,0034 11,78 0,0119 88,37 0,140
Nb,W,Cs 0,0050 0,0009 0,0028 5,27 0,0040 81,02 0,021
Nb2Zr,Cq 0,0067 0,0013 0,0042 4,73 0,0053 79,81 0,025
Nb,ZrCN 0,0093 0,0018 0,0051 5,44 0,0075 81,08 0,041
Nb,ZrCNO, 0,0109 0,0013 0,0029 11,10 0,0096 88,26 0,107
NbsC, 0,0079 0,0017 0,0053 4,44 0,0062 78,86 0,028
NbsC,(OH), 0,0067 0,0005 0,0020 10,24 0,0063 93,02 0,064
NbsCoF, 0,0056 0,0009 0,0026 6,38 0,0047 84,54 0,030
NbsC,H, 0,0039 0,0006 0,0022 5,45 0,0033 85,53 0,018
NbsC,0, 0,0094 0,0012 0,0032 8,90 0,0081 86,74 0,072
NbsCN 0,0095 0,0017 0,0053 5,43 0,0078 81,75 0,042
Nb;CNO, 0,0116 0,0013 0,0030 11,77 0,0103 88,56 0,121
NbsN, 0,0047 0,0011 0,0038 3,70 0,0036 76,36 0,013
NbsN,(OH), 0,0002 0,0000 0,0006 1,31 0,0002 90,41 0,000
NbsN,F, 0,0046 0,0005 0,0017 8,04 0,0041 89,65 0,033
NbsNzH, 0,0047 0,0007 0,0023 6,19 0,0040 85,09 0,025
NbsN,O, 0,0078 0,0010 0,0027 8,47 0,0067 86,72 0,057
Nb,C; 0,0059 0,0013 0,0040 4,43 0,0046 78,56 0,020
Nb,C3(OH), 0,0057 0,0004 0,0015 11,47 0,0053 93,11 0,060
Nb,CsF, 0,0044 0,0006 0,0019 6,90 0,0037 85,15 0,026
Nb,C;3H, 0,0032 0,0006 0,0018 5,14 0,0026 82,52 0,013
Nb,C;0, 0,0070 0,0010 0,0025 8,36 0,0060 85,88 0,050
NbsN3 0,0042 0,0011 0,0038 3,29 0,0031 74,12 0,010
NbsN3(OH), 0,0056 0,0007 0,0020 8,24 0,0049 88,31 0,041
Nb,NsF, 0,0035 0,0007 0,0023 4,57 0,0028 79,48 0,013
Nb4N30, 0,0054 0,0009 0,0026 6,32 0,0045 82,98 0,028
NbsC4(OH), 0,0006 0,0001 0,0006 2,73 0,0005 90,09 0,001
NbsC4F, 0,0034 0,0005 0,0015 6,77 0,0029 85,49 0,020
NbsC40, 0,0055 0,0007 0,0018 9,19 0,0048 86,66 0,044
NbCrN(NCO), 0,0433 0,0029 0,0047 27,59 0,0403 93,23 1,113
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NbCrN(NCS), 0,7617 0,0098 0,0024 938,75 0,7519 98,71 705,839
NbCrN(OCN), 0,0321 0,0029 0,0053 18,32 0,0292 90,88 0,534
NbCrN(SCN), 0,0725 0,0029 0,0044 48,95 0,0696 96,01 3,408
NbCrNBr, 0,0477 0,0035 0,0052 27,53 0,0441 92,56 1,215
NbCrNCl, 0,0362 0,0037 0,0070 15,47 0,0325 89,72 0,503
NbCrNF, 0,0079 0,0019 0,0065 3,65 0,0060 75,74 0,022
NbMoN(NCO), 0,0217 0,0022 0,0045 14,40 0,0195 89,81 0,280
NbMoN(NCS), 0,4042 0,0071 0,0041 297,17 0,3972 98,25 118,025
NbMoN(OCN), 0,0000 0,0000 0,0004 0,23 0,0000 68,53 0,000
NbMoN(SCN), 0,0594 0,0024 0,0039 45,84 0,0570 95,94 2,613
NbMoNBr, 0,0373 0,0030 0,0048 23,54 0,0344 92,09 0,809
NbMoNCl, 0,0262 0,0030 0,0060 13,04 0,0232 88,42 0,302
NbMoN(CN), 0,0119 0,0020 0,0052 6,91 0,0099 83,42 0,068
NbMoNF, 0,0072 0,0017 0,0057 3,77 0,0055 76,19 0,021
NbWN(NCO), 0,0171 0,0018 0,0035 14,74 0,0153 89,71 0,225
NbWN(NCS), 0,3290 0,0059 0,0032 307,15 0,3232 98,21 99,259
NbWN(OCN), 0,0189 0,0019 0,0035 16,13 0,0171 90,16 0,275
NbWN(SCN), 0,0440 0,0021 0,0032 40,69 0,0419 95,27 1,707
NbWNBT, 0,0328 0,0025 0,0038 25,94 0,0303 92,49 0,786
NbWNCI, 0,0218 0,0023 0,0046 14,23 0,0195 89,33 0,278
NbWN(CN), 0,0071 0,0014 0,0043 4,90 0,0056 79,83 0,028
NbWNF, 0,0054 0,0013 0,0046 3,54 0,0041 75,36 0,014
Sc,C 0,0104 0,0036 0,0162 1,92 0,0067 64,86 0,013
Sc,C(CN), 0,0152 0,0033 0,0016 27,72 0,0119 78,15 0,329
Sc,C(NCO), 0,0014 0,0001 0,0014 2,82 0,0012 89,19 0,003
Sc,C(NCS), 0,4379 0,0060 0,0052 251,32 0,4319 98,64 108,549
Sc,C(OCI), 0,0469 0,0045 0,0079 17,78 0,0424 90,41 0,753
Sc,C(OCN), 0,0018 0,0002 0,0019 2,95 0,0016 88,22 0,005
Sc,C(OH), 0,0125 0,0021 0,0072 5,17 0,0104 83,10 0,054
Sc,C(SCN), 0,0558 0,0034 0,0062 27,18 0,0523 93,81 1,422
Sc,CBr; 0,0348 0,0034 0,0066 15,82 0,0314 90,21 0,497
Sc,CCl, 0,0397 0,0046 0,0092 12,93 0,0352 88,48 0,454
Sc.CF; 0,0087 0,0023 0,0084 3,13 0,0065 73,91 0,020
Sc,CF; -(model2) 0,0124 0,0029 0,0093 3,99 0,0095 76,81 0,038
Sc,CF; -(model3) 0,0140 0,0035 0,0118 3,57 0,0105 75,14 0,038
Sc,CF; -(model4) 0,0176 0,0038 0,0125 4,24 0,0138 78,21 0,059

129



Sc,CO; -(model3) 0,0144 0,0035 0,0116 3,70 0,0109 75,82 0,040
Sc,CO; -(model4) 0,0117 0,0028 0,0093 3,80 0,0089 76,41 0,034
Sc:N 0,0077 0,0029 0,0137 1,69 0,0048 62,03 0,008
Sc,N(OH), 0,0119 0,0021 0,0071 5,00 0,0098 82,07 0,049
ScNF, 0,0074 0,0020 0,0077 2,89 0,0054 72,72 0,015
Sc;NF; -(model3) 0,0149 0,0034 0,0115 3,88 0,0115 77,27 0,045
Sc;NF; -(model4) 0,0114 0,0027 0,0094 3,65 0,0087 76,07 0,032
Sc:NO; 0,0111 0,0027 0,0093 3,56 0,0084 75,92 0,030
Sc;NO; -(model2) 0,0115 0,0024 0,0072 4,78 0,0092 79,52 0,044
ScsCs 0,0088 0,0025 0,0097 2,72 0,0062 71,18 0,017
Sc3C2(OH), 0,0092 0,0009 0,0039 7,10 0,0083 90,62 0,059
ScsC2Br, 0,0058 0,0009 0,0027 6,46 0,0049 85,24 0,032
ScsCaF 0,0078 0,0013 0,0043 541 0,0064 82,87 0,035
SciC20, 0,0128 0,0024 0,0074 5,23 0,0104 81,04 0,054
ScsN; 0,0058 0,0019 0,0080 2,16 0,0039 67,57 0,008
Sc3N2(OH), 0,0084 0,0008 0,0033 7,68 0,0077 90,80 0,059
ScsN,F, 0,0065 0,0012 0,0042 4,64 0,0053 81,19 0,025
ScsN; 0, 0,0096 0,0018 0,0053 5,45 0,0079 81,39 0,043
Sc,Cs 0,0087 0,0022 0,0080 3,26 0,0065 75,00 0,021
Sc4C3(OH), 0,0076 0,0007 0,0029 7,88 0,0069 90,72 0,054
Sc,CsF, 0,0067 0,0012 0,0037 5,38 0,0055 81,89 0,030
ScyC30, 0,0103 0,0016 0,0044 7,04 0,0087 84,21 0,061
ScyN3 0,0046 0,0015 0,0062 2,23 0,0031 67,82 0,007
ScsN3(OH), 0,0084 0,0009 0,0031 8,03 0,0075 89,23 0,060
ScaNsF 0,0053 0,0011 0,0037 4,30 0,0041 78,89 0,018
SciN;0; 0,0078 0,0014 0,0043 5,45 0,0063 81,36 0,034
ScCrC(OCN), 0,0393 0,0036 0,0066 17,75 0,0357 90,84 0,634
ScCrC(OH), 0,0171 0,0026 0,0072 7,13 0,0144 84,49 0,103
ScCrCF, 0,0101 0,0025 0,0086 3,50 0,0075 74,93 0,026
ScHN(SCN), 0,0392 0,0019 0,0035 33,21 0,0373 95,12 1,238
ScHNO, 0,0060 0,0014 0,0048 3,80 0,0046 76,21 0,017
ScNbCO, 0,0091 0,0021 0,0069 3,94 0,0070 77,17 0,028
ScTaCO, 0,0001 0,0000 0,0001 3,94 0,0001 77,24 0,000
ScTINO, 0,0102 0,0024 0,0080 3,82 0,0078 76,82 0,030
ScVCO, 0,0107 0,0026 0,0086 3,76 0,0082 76,22 0,031
ScYC(CN), 0,0121 0,0024 0,0071 511 0,0097 80,19 0,050
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ScYC(NCO), 0,0224 0,0027 0,0060 11,20 0,0197 87,96 0,221
ScYC(NCS), 0,2137 0,0047 0,0056 113,85 0,2090 97,81 23,799
ScYC(OCI), 0,0248 0,0032 0,0070 10,63 0,0216 87,24 0,230
ScYC(OCN), 0,0270 0,0028 0,0058 14,09 0,0242 89,65 0,341
ScYC(OH), 0,0112 0,0019 0,0061 5,53 0,0093 83,05 0,052
ScYC(SCN), 0,0484 0,0026 0,0048 30,00 0,0458 94,58 1,374
ScYCBr, 0,0328 0,0029 0,0055 17,91 0,0300 91,31 0,536
ScYCCl, 0,0263 0,0034 0,0079 9,93 0,0228 86,87 0,227
ScYCF, 0,0095 0,0023 0,0081 3,53 0,0071 75,33 0,025
ScZrN(SCN), 0,0589 0,0027 0,0048 37,07 0,0561 95,35 2,081
ScZrNO, 0,0090 0,0021 0,0070 3,87 0,0069 76,83 0,027
Ta,C 0,0001 0,0000 0,0000 3,47 0,0000 75,20 0,000
Ta,C(OH), 0,0001 0,0000 0,0000 10,07 0,0001 89,40 0,001
Ta,CF, 0,0000 0,0000 0,0000 3,57 0,0000 75,81 0,000
Ta,CO, 0,0001 0,0000 0,0000 4,76 0,0000 79,50 0,000
Ta,CrCN 0,0001 0,0000 0,0000 5,82 0,0001 81,80 0,000
Ta,CrCNO; 0,0001 0,0000 0,0000 10,73 0,0001 88,04 0,001
Ta;HfCN 0,0001 0,0000 0,0000 4,84 0,0001 79,74 0,000
Ta,HfCNO, 0,0001 0,0000 0,0000 10,04 0,0001 88,13 0,001
Ta,MoCN 0,0001 0,0000 0,0000 5,38 0,0001 81,02 0,000
Ta,MoCNO, 0,0001 0,0000 0,0000 10,54 0,0001 88,08 0,001
TaN 0,0000 0,0000 0,0000 2,80 0,0000 71,61 0,000
Ta;N(OH), 0,0001 0,0000 0,0000 11,95 0,0001 90,78 0,001
Ta;NbCN 0,0001 0,0000 0,0000 5,23 0,0001 80,80 0,000
Ta,NbCNO, 0,0001 0,0000 0,0000 10,47 0,0001 87,89 0,001
TaNF; 0,0000 0,0000 0,0000 5,17 0,0000 81,29 0,000
Ta,NH, 0,0000 0,0000 0,0000 2,08 0,0000 66,92 0,000
Ta,NO, 0,0000 0,0000 0,0000 4,18 0,0000 77,55 0,000
Ta,TICN 0,0001 0,0000 0,0000 5,57 0,0001 81,26 0,000
Ta, TICNO; 0,0001 0,0000 0,0000 11,15 0,0001 88,74 0,001
Ta,VCN 0,0001 0,0000 0,0000 5,43 0,0001 81,09 0,000
Ta;VCNO, 0,0001 0,0000 0,0000 10,20 0,0001 87,75 0,001
Ta,ZrCN 0,0001 0,0000 0,0000 4,97 0,0001 80,09 0,000
Ta,ZrCNO, 0,0001 0,0000 0,0000 10,11 0,0001 87,79 0,001
TasC, 0,0001 0,0000 0,0000 5,17 0,0000 81,02 0,000
TazCy(OH), 0,0000 0,0000 0,0000 8,82 0,0000 93,77 0,000
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TasC,F, 0,0000 0,0000 0,0000 8,19 0,0000 87,86 0,000
TasCoH: 0,0000 0,0000 0,0000 4,66 0,0000 85,16 0,000
Ta;C,0; 0,0001 0,0000 0,0000 9,32 0,0001 87,15 0,001
Tas;CN 0,0000 0,0000 0,0000 4,50 0,0000 78,59 0,000
TasCNO, 0,0001 0,0000 0,0000 10,30 0,0001 88,12 0,001
TasN; 0,0000 0,0000 0,0000 4,42 0,0000 78,36 0,000
TasN,(OH), 0,0000 0,0000 0,0000 0,32 0,0000 86,07 0,000
TazNoF, 0,0000 0,0000 0,0000 8,67 0,0000 90,57 0,000
TasN;H, 0,0000 0,0000 0,0000 4,98 0,0000 84,68 0,000
TasN,0, 0,0001 0,0000 0,0000 9,65 0,0000 88,05 0,000
Ta,Cs 0,0000 0,0000 0,0000 5,28 0,0000 80,90 0,000
Ta,C3(OH), 0,0000 0,0000 0,0000 14,15 0,0000 93,66 0,001
Ta,CsF2 0,0000 0,0000 0,0000 7,55 0,0000 85,97 0,000
Ta,CsH, 0,0000 0,0000 0,0000 4,80 0,0000 82,88 0,000
Ta,C;0; 0,0000 0,0000 0,0000 8,62 0,0000 85,91 0,000
TasNs; 0,0000 0,0000 0,0000 3,83 0,0000 76,99 0,000
TasN3(OH), 0,0000 0,0000 0,0000 8,89 0,0000 88,73 0,000
TasNsF, 0,0000 0,0000 0,0000 4,89 0,0000 80,31 0,000
TasNzH, 0,0000 0,0000 0,0000 4,32 0,0000 80,91 0,000
TasN;0, 0,0000 0,0000 0,0000 6,74 0,0000 83,49 0,000
TaCrN(OCN), 0,0004 0,0000 0,0001 16,74 0,0004 90,40 0,006
TaCrN(SCN), 0,0009 0,0000 0,0001 38,32 0,0009 94,99 0,033
TaCrNBr, 0,0009 0,0001 0,0001 31,97 0,0009 93,54 0,028
TaCrNCl, 0,0005 0,0000 0,0001 17,09 0,0004 90,48 0,008
TaCrNF, 0,0001 0,0000 0,0001 3,46 0,0001 75,19 0,000
TaMoN(NCO), 0,0003 0,0000 0,0001 12,94 0,0003 88,93 0,004
TaMoN(NCS), 0,0056 0,0001 0,0001 218,95 0,0055 98,11 1,203
TaMoN(SCN), 0,0006 0,0000 0,0000 33,68 0,0005 96,20 0,018
TaMoNBr, 0,0007 0,0001 0,0001 22,17 0,0006 91,82 0,014
TaMoNClI, 0,0004 0,0000 0,0001 12,60 0,0003 88,40 0,004
TaMoNF, 0,0001 0,0000 0,0001 3,63 0,0001 75,73 0,000
TaWN(CN), 0,0001 0,0000 0,0001 5,17 0,0001 80,36 0,001
TaWN(NCO), 0,0003 0,0000 0,0001 12,96 0,0003 89,06 0,004
TaWNBr, 0,0007 0,0001 0,0001 24,06 0,0007 92,27 0,016
TaWNCI, 0,0005 0,0000 0,0001 15,94 0,0004 90,03 0,007
Tio.sNby6C 0,0193 0,0034 0,0092 6,32 0,0159 82,26 0,100

132



TiogNby ,C 0,0339 0,0038 0,0091 11,24 0,0301 88,68 0,338
Tiy2Nbo sC 0,0840 0,0051 0,0099 25,49 0,0789 93,89 2,010
Ti1sNbosC 0,0198 0,0039 0,0141 4,20 0,0159 80,44 0,067
Ti1sNbo.sC 0,0442 0,0049 0,0164 8,06 0,0393 88,94 0,317
Ti1wCoF, 0,0104 0,0007 0,0014 21,78 0,0097 93,29 0,212
TiwwNgF2 0,0053 0,0005 0,0013 12,37 0,0047 90,07 0,058
Ti,C 0,0104 0,0034 0,0140 2,23 0,0070 67,38 0,016
Ti,C(OH), 0,0148 0,0022 0,0067 6,65 0,0125 84,98 0,083
Ti,CCl, 0,0059 0,0016 0,0061 2,92 0,0043 72,69 0,013
Ti,CF, 0,0077 0,0020 0,0073 3,16 0,0057 73,42 0,018
Ti,CF,-(model2) 0,0151 0,0031 0,0096 4,73 0,0119 79,11 0,056
Ti,CF,-(model3) 0,0166 0,0035 0,0107 4,64 0,0131 79,08 0,061
Ti,CF,-(model4) 0,0247 0,0044 0,0124 5,95 0,0203 82,27 0,121
Ti,CO0.11F 189 0,0102 0,0024 0,0079 3,89 0,0078 76,57 0,030
Ti,COq.44F 156 0,0113 0,0025 0,0079 4,31 0,0088 78,08 0,038
Ti,COq67F1.33 0,0114 0,0025 0,0079 4,32 0,0089 78,06 0,038
Ti,COggoF1.11 0,0121 0,0025 0,0080 4,55 0,0096 79,03 0,044
Ti;CO1.33F 067 0,0121 0,0026 0,0081 4,49 0,0095 78,76 0,043
Ti,CO, 0,0108 0,0025 0,0083 3,88 0,0083 76,79 0,032
Ti,CO,-(model2) 0,0125 0,0027 0,0082 4,55 0,0098 78,35 0,045
Ti,CO,-(model3) 0,0143 0,0032 0,0103 4,18 0,0112 77,90 0,047
Ti,CrCN 0,0234 0,0036 0,0091 7,67 0,0198 84,76 0,152
Ti,CrCNO, 0,0247 0,0027 0,0054 13,65 0,0220 89,07 0,300
Ti,HfCN 0,0104 0,0019 0,0054 5,80 0,0086 81,99 0,050
Ti,HfCNO, 0,0136 0,0016 0,0033 12,29 0,0120 88,47 0,147
Ti,MoCN 0,0162 0,0027 0,0074 6,62 0,0135 83,39 0,090
Ti.MoCNO, 0,0188 0,0021 0,0044 12,86 0,0167 88,75 0,215
Ti,N 0,0075 0,0027 0,0122 1,84 0,0047 63,32 0,009
Ti;N(OH), 0,0130 0,0021 0,0065 5,97 0,0109 83,76 0,065
TiNb,Cs 0,0095 0,0018 0,0054 5,29 0,0077 81,16 0,041
Ti,NbC, 0,0061 0,0017 0,0064 2,87 0,0044 72,39 0,013
Ti,NbCN 0,0166 0,0028 0,0075 6,68 0,0138 83,29 0,092
TiNbCNO, 0,0194 0,0022 0,0045 13,07 0,0172 88,76 0,225
Ti,NF, 0,0067 0,0019 0,0071 2,84 0,0048 72,04 0,014
Ti.NF,-(model2) 0,0147 0,0030 0,0091 4,83 0,0117 79,54 0,056
Ti:NO; 0,0095 0,0023 0,0076 3,72 0,0072 75,99 0,027
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Ti,NO,-(modeld) 0,0268 0,0045 0,0124 6,50 0,0224 83,41 0,146
Ti.NS, 0,0060 0,0015 0,0056 3,18 0,004 74,29 0,014
Ti,Ta,Cs 0,0001 0,0000 0,0000 5,30 0,0001 81,09 0,000
Ti,TaC, 0,0001 0,0000 0,0001 2,73 0,0000 71,56 0,000
Ti,TaCN 0,0002 0,0000 0,0001 6,40 0,0002 82,93 0,001
Ti, TaCNO, 0,0003 0,0000 0,0001 12,66 0,0002 88,57 0,003
Ti,VC, 0,0084 0,0021 0,0078 3,24 0,0062 74,40 0,020
Ti,VCN 0,0219 0,0035 0,0092 7,14 0,0184 84,13 0,131
Ti,VCNO, 0,0239 0,0027 0,0054 13,14 0,0212 88,72 0,278
Ti,ZICN 0,0154 0,0027 0,0076 6,10 0,0127 82,44 0,077
Ti,ZrCNO, 0,0187 0,0021 0,0044 12,67 0,0166 88,75 0,210
TisC, 0,0094 0,0024 0,0087 3,25 0,0070 74,75 0,023
TisCo(Og.15F0 83(OH) 1 0) 0,0369 0,0022 0,0043 25,61 0,0347 94,03 0,889
TisCo(Oo1F11(OH)os) 0,0449 0,0026 0,0044 30,93 0,0424 94,27 1,311
Ti:Co(Oo7Fy3) 0,0140 0,0019 0,0046 9,15 0,0121 86,40 0,111
TisCo(OH), 0,0169 0,0011 0,0035 14,62 0,0158 93,46 0,231
TisC,Br, 0,0070 0,0009 0,0027 7,80 0,0061 86,71 0,048
TisC,.Cl, 0,0068 0,0012 0,0036 5,66 0,0057 83,05 0,032
TisCoF 0,0078 0,0014 0,0044 5,34 0,0064 82,07 0,034
TisC,0, 0,0120 0,0018 0,0049 7,32 0,0102 85,18 0,075
TisCSe; 0,0035 0,0006 0,0022 4,68 0,0029 83,19 0,014
TisC,Te, 0,0021 0,0003 0,0015 419 0,0017 83,94 0,007
Ti:CN 0,0207 0,0035 0,0096 6,49 0,0172 83,31 0,112
Ti:CNF, 0,0314 0,0032 0,0063 14,83 0,0281 89,68 0,417
Ti:CNO, 0,0279 0,0028 0,0057 14,60 0,0250 89,81 0,366
TisN(OH)s 0,0129 0,0009 0,0032 12,24 0,0120 92,91 0,147
TisN, 0,0060 0,0018 0,0072 2,50 0,0042 70,16 0,011
Ti:NF, 0,0061 0,0011 0,0038 4,88 0,0050 81,75 0,024
TisNoH, 0,0103 0,0015 0,0044 7,02 0,0088 85,45 0,062
TisN.O, 0,0131 0,0018 0,0046 8,50 0,0113 85,97 0,096
Ti,Cs 0,0076 0,0019 0,0069 3,30 0,0057 74,43 0,019
Ti,C3(OH), 0,0118 0,0012 0,0034 10,49 0,0106 90,05 0,111
TisCsF 0,0061 0,0012 0,0038 4,87 0,0049 80,35 0,024
Ti,CaH, 0,0092 0,0013 0,0039 7,06 0,0079 85,60 0,056
Ti,C:0, 0,0090 0,0015 0,0042 6,43 0,0075 83,27 0,048
TisNs 0,0045 0,0014 0,0056 2,42 0,0031 69,19 0,007
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TisN3(OH), 0,0148 0,0016 0,0036 12,38 0,0132 89,03 0,163
TiuNsF, 0,0048 0,0010 0,0034 4,28 0,0038 79,06 0,016
TisNzH 0,0058 0,0011 0,0035 4,91 0,0047 80,70 0,023
TisN3O; 0,0068 0,0013 0,0039 5,25 0,0055 80,95 0,029

TisC4 (OH), 0,0170 0,0013 0,0029 17,79 0,0157 92,29 0,280
TisCsF2 0,0087 0,0014 0,0036 7,15 0,0073 83,86 0,052
TisC40, 0,0084 0,0012 0,0032 7,78 0,0071 85,05 0,055
TisN4F, 0,0059 0,0011 0,0030 5,83 0,0048 81,93 0,028
TisCsF> 0,0123 0,0013 0,0027 13,90 0,0111 89,76 0,154
TigNsF, 0,0077 0,0008 0,0021 11,17 0,0069 89,37 0,077
Ti7CeF, 0,0125 0,0010 0,0021 18,03 0,0115 92,06 0,207
TizNeF, 0,0075 0,0007 0,0017 13,10 0,0068 90,77 0,089
TigCiF, 0,0133 0,0008 0,0017 23,77 0,0125 94,02 0,297
TigN7F> 0,0068 0,0006 0,0015 13,71 0,0062 91,34 0,085
TigCsF 0,0109 0,0008 0,0016 20,03 0,0101 92,68 0,202
TigNgF2 0,0052 0,0006 0,0015 10,46 0,0046 88,27 0,048
TiCrCO, 0,0100 0,0023 0,0075 4,01 0,0077 77,02 0,031
TiHfCO, 0,0067 0,0013 0,0039 5,20 0,0054 81,01 0,028

TiHfN(NO), 0,0052 0,0013 0,0046 3,42 0,0039 74,79 0,013

TiMoCO, 0,0068 0,0017 0,0059 3,51 0,0052 75,37 0,018
TiNbC 0,0086 0,0031 0,0134 1,92 0,0055 64,20 0,011
TivC 0,0122 0,0042 0,0183 2,01 0,0081 65,97 0,016
TiIWCO, 0,0048 0,0012 0,0040 3,58 0,0036 75,48 0,013
TiZrCO, 0,0102 0,0022 0,0068 4,48 0,0080 78,79 0,036
V,C 0,0107 0,0033 0,0125 2,58 0,0075 69,52 0,019

V,C(OH), 0,0152 0,0023 0,0066 6,96 0,0129 84,67 0,090
V.CBr, 0,0038 0,0011 0,0043 2,60 0,0027 71,30 0,007

V,CF(OH) 0,0105 0,0024 0,0079 3,98 0,0081 77,49 0,032

V.CF, 0,0078 0,0020 0,0070 3,34 0,0058 74,39 0,019
V,CO, 0,0111 0,0024 0,0076 4,42 0,0087 78,32 0,038
V,CrCN 0,0230 0,0034 0,0088 7,88 0,0196 85,07 0,154

V,CrCNO, 0,0231 0,0024 0,0048 14,41 0,0207 89,70 0,298
V,HfCN 0,0104 0,0018 0,0053 5,94 0,0086 82,30 0,051

V,HfCNO, 0,0120 0,0013 0,0030 11,89 0,0106 88,75 0,126

V,MoCN 0,0162 0,0027 0,0071 6,80 0,0135 83,49 0,092

V>MoCNO, 0,0172 0,0019 0,0040 13,03 0,0153 88,97 0,200
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V2N 0,0078 0,0027 0,0115 2,02 0,0051 65,33 0,010
V,N(OH), 0,0117 0,0022 0,0067 5,23 0,0095 81,27 0,050
V2Nb,C; 0,0095 0,0018 0,0053 5,40 0,0078 81,24 0,042
V,NbCN 0,0165 0,0027 0,0073 6,82 0,0138 83,53 0,094

V,NbCNO, 0,0195 0,0019 0,0038 15,43 0,0176 90,31 0,271
V2NF, 0,0066 0,0019 0,0070 2,84 0,0048 71,96 0,014
V,NO, 0,0093 0,0022 0,0074 3,79 0,0071 76,37 0,027

V,Ta,Cs 0,0001 0,0000 0,0000 4,84 0,0001 80,10 0,000
V,TaC, 0,0001 0,0000 0,0001 4,90 0,0001 80,34 0,001
V,TaCN 0,0002 0,0000 0,0001 6,60 0,0002 83,38 0,001

V,TaCNO, 0,0002 0,0000 0,0001 12,47 0,0002 88,74 0,003
V,Ti,Cs 0,0150 0,0026 0,0074 6,05 0,0123 82,55 0,075
V,TiC, 0,0173 0,0031 0,0093 5,60 0,0141 81,81 0,079

V,TiCN 0,0215 0,0034 0,0090 7,18 0,0181 84,13 0,130
V,TiCNO, 0,0228 0,0024 0,0049 14,03 0,0204 89,46 0,286
V2ZrCN 0,0230 0,0026 0,0088 7,88 0,0204 88,63 0,161

V,ZrCNO, 0,0169 0,0019 0,0040 12,57 0,0150 88,89 0,189

VsC, 0,0081 0,0021 0,0077 3,14 0,0060 74,00 0,019
V3C,(OH), 0,0210 0,0012 0,0033 19,40 0,0199 94,52 0,386
V3C,Br, 0,0039 0,0006 0,0022 5,25 0,0033 83,39 0,017
V;3C,Cl, 0,0118 0,0015 0,0040 8,82 0,0102 86,98 0,090

VsCiF 0,0086 0,0012 0,0036 7,22 0,0074 85,99 0,054
VsC,0, 0,0128 0,0018 0,0046 8,32 0,0110 86,13 0,092

V3CN 0,0203 0,0032 0,0092 6,65 0,0171 84,05 0,114
V3CNO, 0,0272 0,0028 0,0056 14,58 0,0244 89,65 0,356

ViN, 0,0053 0,0015 0,0059 2,73 0,0038 71,71 0,010
V3N2(OH), 0,0440 0,0008 0,0046 28,88 0,0432 98,25 1,249

V3N,F, 0,0069 0,0010 0,0030 6,78 0,0059 85,79 0,040
V3NzH, 0,0099 0,0014 0,0042 7,11 0,0085 85,53 0,060
V3N,0, 0,0252 0,0026 0,0051 14,77 0,0226 89,79 0,334

V,Cs 0,0080 0,0019 0,0062 3,87 0,0061 76,44 0,024

V,4C3(0H), 0,0170 0,0012 0,0030 16,91 0,0158 92,73 0,267
V,4CsF2 0,0061 0,0012 0,0034 5,33 0,0049 81,06 0,026
V,4CsH, 0,0049 0,0010 0,0032 4,56 0,0040 80,64 0,018
V4C30, 0,0088 0,0015 0,0039 6,77 0,0073 83,38 0,050

ViNs 0,0051 0,0015 0,0056 2,74 0,0036 71,16 0,010
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V4N3(OH), 0,0095 0,0012 0,0033 8,64 0,0083 87,15 0,072
ViNsF, 0,0047 0,0011 0,0035 4,01 0,0036 77,48 0,015
V4NsH, 0,0037 0,0009 0,0030 3,72 0,0029 77,06 0,011
VN30, 0,0064 0,0013 0,0037 5,25 0,0052 80,28 0,027

VCrN(NCS), 0,7400 0,0128 0,0047 475,11 0,7272 98,27 345,486
VCrN(SCN), 0,0943 0,0036 0,0052 54,23 0,0907 96,19 4,918
VCrNBr, 0,0710 0,0043 0,0059 36,09 0,0666 93,88 2,405
VCrNF, 0,0081 0,0020 0,0073 3,33 0,0061 75,04 0,020
VMoN(NCO), 0,0271 0,0026 0,0052 15,74 0,0245 90,33 0,385
VMoN(NCS), 0,5221 0,0091 0,0045 351,85 0,5131 98,26 180,522
VMoN(OCN), 0,0309 0,0028 0,0052 17,88 0,0281 90,81 0,502
VMOoN(SCN), 0,0689 0,0028 0,0044 46,91 0,0661 95,90 3,100

VMOoNBr, 0,0543 0,0035 0,0051 31,91 0,0508 93,55 1,622

VMoNCl, 0,0391 0,0037 0,0067 17,58 0,0354 90,52 0,623
VNbC 0,0084 0,0029 0,0129 1,95 0,0055 65,19 0,011

VNbCF2-(model4) 0,0102 0,0023 0,0079 3,89 0,0079 77,19 0,031
VWN(NCO), 0,0168 0,0018 0,0039 12,94 0,0150 89,01 0,194
VWN(OCN), 0,0216 0,0021 0,0039 16,67 0,0195 90,28 0,325

VWNBr, 0,0356 0,0027 0,0041 25,93 0,0329 92,50 0,853
VWNCI, 0,0289 0,0027 0,0050 17,49 0,0261 90,55 0,457
VWNF, 0,0049 0,0013 0,0044 3,35 0,0037 74,40 0,012
Wi.33C 0,8719 0,0078 0,0058 447,92 0,8641 99,11 387,067
W,33C(OH), 0,0090 0,0014 0,0036 7,47 0,0076 84,87 0,057
W133CO, 0,0072 0,0014 0,0041 5,33 0,0059 81,27 0,031
W,C 0,0047 0,0011 0,0038 3,67 0,0036 76,32 0,013

W,C(OH), 0,0080 0,0008 0,0020 12,03 0,0072 90,46 0,087
W,CCl, 0,0192 0,0020 0,0038 15,22 0,0173 89,73 0,263
W,CF, 0,0034 0,0006 0,0020 5,16 0,0027 81,30 0,014
W,CO; 0,0043 0,0008 0,0030 4,28 0,0035 81,34 0,015

W,Hf,C50, 0,0040 0,0005 0,0012 9,68 0,0035 87,69 0,034
W,HfC, 0,0022 0,0006 0,0023 2,85 0,0016 72,40 0,005

W,HfC,0, 0,0063 0,0006 0,0015 12,57 0,0056 89,69 0,071

W:N 0,0031 0,0010 0,0038 2,40 0,0021 68,56 0,005

W,N(CH), 0,0095 0,0007 0,0018 15,75 0,0088 92,63 0,139
W;NF, 0,0032 0,0006 0,0018 5,33 0,0026 81,70 0,014
W,NO, 0,0044 0,0008 0,0022 5,96 0,0036 82,40 0,021
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W,Ti,C;0; 0,0055 0,0007 0,0019 8,88 0,0048 86,44 0,042
W,TiC,0, 0,0081 0,0009 0,0021 11,83 0,0072 89,04 0,086
W,Zr,C30, 0,0051 0,0006 0,0016 9,80 0,0045 88,03 0,044
W,ZrC, 0,0026 0,0007 0,0027 2,90 0,0019 72,52 0,006
W,ZrC,0, 0,0078 0,0008 0,0018 13,03 0,0070 89,91 0,091
WsC, 0,0023 0,0008 0,0023 2,95 0,0015 65,24 0,004
W;5C,(OH), 0,0090 0,0006 0,0015 18,08 0,0084 93,02 0,151
W;5C,F, 0,0031 0,0003 0,0009 9,75 0,0028 91,09 0,027
W5C20, 0,0054 0,0006 0,0014 11,45 0,0048 89,37 0,055
WsN, 0,0024 0,0008 0,0024 3,06 0,0016 67,81 0,005
W;N2(OH), 0,0000 0,0000 0,0001 0,03 0,0000 50,00 0,000
WsN2F, 0,0022 0,0002 0,0008 8,60 0,0020 91,74 0,017
WsN0, 0,0069 0,0008 0,0018 11,80 0,0061 88,66 0,072
W,Cs 0,0040 0,0008 0,0023 5,31 0,0033 81,13 0,017
W,C;(OH), 0,0041 0,0004 0,0011 10,90 0,0037 90,68 0,040
W,CsF, 0,0023 0,0004 0,0013 5,47 0,0019 81,74 0,010
W,CsH, 0,0028 0,0005 0,0015 5,58 0,0023 81,70 0,013
W,C50, 0,0041 0,0006 0,0015 8,15 0,0035 85,19 0,028
WiN; 0,0051 0,0008 0,0021 7,26 0,0043 84,02 0,031
W,N;3(OH), 0,0050 0,0006 0,0013 11,81 0,0044 88,81 0,052
W.,N;F, 0,0033 0,0006 0,0016 6,11 0,0027 82,17 0,017
WiNsH, 0,0022 0,0004 0,0014 4,81 0,0017 79,42 0,008
W.iN;0, 0,0025 0,0005 0,0016 4,56 0,0019 78,81 0,009
WCrC 0,0048 0,0015 0,0063 2,29 0,0032 67,50 0,007
WCrCO,-(model4) 0,0061 0,0014 0,0043 4,28 0,0048 77,80 0,020
Y,C 0,0074 0,0024 0,0099 2,25 0,0050 67,79 0,011
Y2C(CN), 0,0126 0,0020 0,0057 6,71 0,0106 83,87 0,071
Y,C(NCO), 0,0204 0,0023 0,0052 11,83 0,0181 88,88 0,214
Y,C(NCS), 0,0478 0,0012 0,0032 44,84 0,0466 97,57 2,090
Y.C(OCl), 0,0270 0,0028 0,0055 14,65 0,0242 89,64 0,354
Y,C(OCN), 0,0211 0,0024 0,0052 12,18 0,0187 88,67 0,228
Y,C(OH), 0,0072 0,0013 0,0050 4,34 0,0059 81,63 0,026
Y>C(SCN); 0,0423 0,0022 0,0042 30,09 0,0401 94,87 1,206
Y.CBr, 0,0218 0,0024 0,0050 13,08 0,0195 89,16 0,255
Y,CCl, 0,0243 0,0029 0,0067 10,92 0,0214 88,02 0,234
Y.CF; 0,0075 0,0017 0,0060 3,70 0,0057 76,56 0,021
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Y.CO, 0,0127 0,0024 0,0069 5,52 0,0103 81,28 0,057
Y2N 0,0062 0,0021 0,0090 2,07 0,0041 66,11 0,008
Y2N(OH), 0,0072 0,0013 0,0047 4,55 0,0059 81,94 0,027
YoNF, 0,0061 0,0015 0,0054 3,39 0,0046 75,41 0,016
Y,NO, 0,0110 0,0022 0,0068 4,81 0,0087 79,68 0,042
YsC, 0,0061 0,0013 0,0044 4,17 0,0048 78,47 0,020
Y3C2(OH), 0,0010 0,0001 0,0012 2,42 0,0009 90,49 0,002
Y3CoF2 0,0072 0,0009 0,0029 7,50 0,0062 86,86 0,047
Y3C,0; 0,0082 0,0007 0,0021 11,79 0,0075 91,94 0,089
Y3N; 0,0049 0,0011 0,0042 3,53 0,0037 76,54 0,013
Y3N2(OH), 0,0086 0,0007 0,0024 10,83 0,0079 92,36 0,086
Y3NzF; 0,0074 0,0010 0,0028 7,91 0,0064 86,62 0,051
Y3N20, 0,0072 0,0007 0,0022 9,72 0,0065 90,48 0,063
Y4Cs 0,0058 0,0013 0,0046 3,75 0,0044 76,85 0,017

Y 4C5(OH), 0,0008 0,0001 0,0011 2,10 0,0007 87,51 0,001
Y4CsF2 0,0065 0,0009 0,0024 8,19 0,0056 86,60 0,046
Y.4Cs0, 0,0128 0,0013 0,0029 13,30 0,0114 89,47 0,152
YaNs3 0,0042 0,0012 0,0046 2,74 0,0030 71,73 0,008
Y:N3(OH), 0,0055 0,0007 0,0023 7,30 0,0048 87,98 0,035
Y4NsF; 0,0063 0,0011 0,0032 5,82 0,0052 81,84 0,030
Y4N30, 0,0061 0,0010 0,0027 6,68 0,0051 83,78 0,034
YCrC(NCO), 0,0238 0,0025 0,0054 13,25 0,0213 89,51 0,283
YCrC(NCS), 0,3030 0,0057 0,0053 171,18 0,2972 98,10 50,881
YCrC(OCN), 0,0253 0,0025 0,0053 14,42 0,0228 90,06 0,328
YCrC(OH), 0,0130 0,0019 0,0053 7,34 0,0112 85,50 0,082
YCrCBr; 0,0362 0,0031 0,0055 19,63 0,0331 91,46 0,650
YCrCCl, 0,0305 0,0036 0,0075 12,27 0,0270 88,30 0,331
YCrCF, 0,0093 0,0020 0,0065 4,28 0,0073 78,13 0,031
YHfN(SCN), 0,0338 0,0021 0,0037 27,49 0,0317 93,86 0,871
YHfNO, 0,0053 0,0011 0,0036 4,38 0,0042 79,43 0,018
YMoN(NO), 0,0063 0,0016 0,0055 3,43 0,0047 74,92 0,016
YNbCO, 0,0083 0,0018 0,0060 4,19 0,0065 77,83 0,027
YTaCoO, 0,0001 0,0000 0,0001 4,22 0,0001 77,94 0,000
YTiN(NO), 0,0088 0,0020 0,0064 4,10 0,0068 77,30 0,028
YTINO, 0,0082 0,0018 0,0059 4,16 0,0064 78,19 0,027
YVCO, 0,0094 0,0021 0,0071 3,98 0,0072 77,16 0,029
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YVNF, 0,0077 0,0017 0,0058 4,01 0,0060 77,69 0,024
YZrNO, 0,0074 0,0016 0,0050 4,48 0,0058 78,91 0,026
Zr,C 0,0068 0,0024 0,0109 1,88 0,0044 64,32 0,008
Zr,C(OH), 0,0081 0,0013 0,0044 5,60 0,0068 83,76 0,038
Zr,CF, 0,0058 0,0015 0,0051 3,39 0,0044 75,00 0,015
Zr,CFa-(model2) 0,0070 0,0016 0,0054 3,86 0,0054 76,89 0,021
Zr,CF,-(model3) 0,0090 0,0023 0,0080 3,41 0,0068 74,87 0,023
Zr,CO, 0,0087 0,0019 0,0059 4,43 0,0068 78,58 0,030
Zr,CrCN 0,0106 0,0020 0,0059 5,38 0,0086 81,08 0,046
Zr,CrCNO, 0,0120 0,0015 0,0033 10,78 0,0105 87,85 0,114
Zr,HfCN 0,0060 0,0013 0,0040 4,51 0,0048 78,91 0,021
Zr,HfCNO, 0,0080 0,0009 0,0023 10,55 0,0071 88,53 0,075
Zr,MoCN 0,0084 0,0017 0,0050 5,01 0,0067 80,15 0,034
Zr,MoCNO, 0,0100 0,0012 0,0029 10,46 0,0088 87,94 0,092
Zr,N 0,0062 0,0020 0,0083 2,25 0,0042 67,86 0,010
Zr;N(OH). 0,0078 0,0012 0,0042 5,61 0,0066 84,25 0,037
Zr,NbCN 0,0085 0,0017 0,0051 5,00 0,0068 80,13 0,034
Zr;,NbCNO, 0,0102 0,0012 0,0029 10,62 0,0090 88,04 0,096
ZrNF, 0,0052 0,0014 0,0051 3,09 0,0038 73,77 0,012
Zr,NF,-(model2) 0,0081 0,0020 0,0067 3,65 0,0061 75,34 0,022
Zr,NF,-(model4) 0,0064 0,0015 0,0050 3,86 0,0049 76,38 0,019
Zr;NO, 0,0072 0,0017 0,0056 3,88 0,0055 76,69 0,021
Zr;TaCN 0,0001 0,0000 0,0001 4,88 0,0001 80,08 0,001
Zr,TaCNO, 0,0002 0,0000 0,0001 10,23 0,0002 87,82 0,002
Zr,TiICN 0,0103 0,0020 0,0060 511 0,0083 80,61 0,042
Zr;TICNO, 0,0120 0,0014 0,0034 10,58 0,0106 88,01 0,112
Zr;VCN 0,0101 0,0020 0,0060 5,05 0,0081 80,29 0,041
Zr,VCNO, 0,0115 0,0014 0,0033 10,33 0,0101 87,78 0,105
ZrC, 0,0068 0,0016 0,0055 3,69 0,0052 76,29 0,019
Zr;C,(OH), 0,0125 0,0009 0,0027 14,17 0,0116 92,86 0,165
Zr;C,F, 0,0054 0,0009 0,0028 5,88 0,0045 83,46 0,027
Zr;C,H; 0,0036 0,0005 0,0021 521 0,0031 85,77 0,016
Zr3C,0; 0,0096 0,0013 0,0033 8,76 0,0083 86,87 0,073
Zr;CN 0,0081 0,0016 0,0053 4,62 0,0065 79,93 0,030
ZrsCNO; 0,0120 0,0015 0,0034 10,48 0,0105 87,61 0,110
ZrsN2(OH)s3 0,0134 0,0010 0,0026 15,71 0,0125 92,87 0,196
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Zr3N, 0,0047 0,0012 0,0044 3,17 0,0035 74,40 0,011
ZrsNoF, 0,0044 0,0007 0,0023 5,69 0,0037 84,82 0,021
ZrsNqH, 0,0039 0,0006 0,0021 5,54 0,0033 85,51 0,018
Zr3N,0, 0,0077 0,0011 0,0031 7,53 0,0066 85,47 0,050

Zr,Cs 0,0058 0,0013 0,0044 3,99 0,0045 77,68 0,018

Zr,C3(OH), 0,0051 0,0004 0,0018 8,48 0,0046 91,25 0,039
Zr,CsF, 0,0047 0,0013 0,0023 6,10 0,0035 72,64 0,021
Zr,CsH; 0,0062 0,0008 0,0023 8,09 0,0054 86,51 0,043
Zr,C30; 0,0076 0,0011 0,0027 8,46 0,0066 85,85 0,056

ZryNs 0,0038 0,0010 0,0036 3,12 0,0028 73,77 0,009

Zr4,N3(OH), 0,0049 0,0004 0,0017 8,61 0,0044 90,83 0,038
ZryNsF, 0,0037 0,0007 0,0021 512 0,0030 81,58 0,015
Zry,N30, 0,0058 0,0009 0,0026 6,84 0,0049 83,95 0,033
ZrCrNO, 0,0079 0,0017 0,0056 4,23 0,0062 78,11 0,026
ZrHfCO, 0,0051 0,0011 0,0036 4,26 0,0040 78,45 0,017

ZrMoCO, 0,0056 0,0014 0,0052 3,24 0,0041 74,23 0,013

141



APPENDIX E: CO2/H; Mixture Adsorption Performance of MXene Structures at PTSA Conditions (250 °C)

MXene Type CO; Adsorption Capasity (mol/kg) Hz Adsorption CO./H> Selectivity CO:2 Working % Regenerebility APS
10 bar, 35°C 1 bar, 250°C 10 bar, 35°C 10 bar, 35°C PTSA PTSA PTSA
(CrV)sC, 0,1490 0,0024 0,0687 6,51 0,1466 98,40 0,954
(M0y66Y0.33)2CO2 0,0749 0,0017 0,0522 4,31 0,0733 97,80 0,316
(TiV)3C, 0,1693 0,0025 0,0750 6,77 0,1668 98,50 1,129
(TiV)C(OH), 0,1016 0,0026 0,0843 3,62 0,0990 97,44 0,358
(TiV)CF, 0,1079 0,0025 0,0793 4,08 0,1054 97,66 0,430
(TiV)CO, 0,1079 0,0025 0,0793 4,08 0,1054 97,71 0,430
(Wo.66Y033)2CO2 0,1723 0,0009 0,0172 30,05 0,1715 99,48 5,152
Cr,C 0,1161 0,0033 0,1210 2,88 0,1128 97,19 0,325
Cr,C(OH), 0,1362 0,0023 0,0623 6,56 0,1339 98,34 0,878
Cr,CBr; 0,5036 0,0038 0,0440 34,31 0,4998 99,24 17,147
Cr,CCl, 0,4566 0,0044 0,0700 19,56 0,4522 99,04 8,844
Cr,CF, 0,0768 0,0021 0,0725 3,18 0,0748 97,32 0,238
Cr,CFCI 0,1230 0,0024 0,0708 5,21 0,1206 98,02 0,629
Cr,CH, 0,0623 0,0019 0,0760 2,46 0,0604 96,98 0,148
Cr,CO, 0,1285 0,0023 0,0648 5,95 0,1261 98,17 0,750
Cr,CS, 1,4334 0,0086 0,0372 115,67 1,4248 99,40 164,814
Cr,HfCN 0,1138 0,0018 0,0468 7,29 0,1120 98,41 0,817
Cr,HfCNO, 0,1550 0,0016 0,0293 15,90 0,1534 98,95 2,438
Cr,MoCN 0,1821 0,0026 0,0632 8,64 0,1795 98,57 1,551
Cr,MoCNO, 0,2155 0,0023 0,0382 16,93 0,2132 98,95 3,609
CrN 0,0694 0,0023 0,0946 2,20 0,0671 96,66 0,148
Cr,N(OH), 0,1204 0,0021 0,0594 6,08 0,1183 98,29 0,720
CrNb,Cs 0,1002 0,0018 0,0497 6,05 0,0985 98,24 0,595
Cr,NbCN 0,1971 0,0026 0,0646 9,15 0,1944 98,66 1,778
Cr,NbCNO, 0,2259 0,0023 0,0387 17,49 0,2236 98,99 3,911
Cr,NF, 0,0617 0,0018 0,0652 2,84 0,0599 97,15 0,170
Cr,NH, 0,0613 0,0017 0,0676 2,72 0,0596 97,16 0,162
Cr,NO; 0,0894 0,0021 0,0717 3,74 0,0873 97,62 0,326
Cr,Ta,Cs 0,0008 0,0000 0,0005 5,26 0,0008 98,08 0,004
Cr,TaC, 0,0007 0,0000 0,0007 2,93 0,0007 97,30 0,002
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Cr,TaCN 0,0022 0,0000 0,0008 8,14 0,0021 98,52 0,017
Cr,TaCNO, 0,0030 0,0000 0,0005 16,55 0,0030 98,95 0,050
Cr Ti,Cs 0,1556 0,0025 0,0679 6,87 0,1531 98,36 1,052
Cr,TiC, 0,0815 0,0020 0,0713 3,43 0,0794 97,52 0,272
Cr,TiC,(OH), 0,0591 0,0020 0,0340 5,22 0,0571 96,66 0,298
Cr,TiC,F, 0,2770 0,0028 0,0533 15,58 0,2742 98,98 4,272
Cr,TiC,0; 0,2459 0,0026 0,0467 15,81 0,2433 98,96 3,846
Cr,TiCN 0,2619 0,0034 0,0802 9,79 0,2584 98,69 2,530
Cr,TiCNO;, 0,2886 0,0029 0,0468 18,52 0,2857 99,01 5,292
Cr,V,Cs 0,1555 0,0025 0,0654 7,14 0,1530 98,41 1,092
Cr,VC, 0,0804 0,0020 0,0701 3,44 0,0784 97,50 0,270
Cr,VCN 0,2756 0,0034 0,0800 10,34 0,2722 98,77 2,814
Cr,VCNO, 0,2812 0,0028 0,0463 18,20 0,2783 98,99 5,066
Cr,ZrCN 0,1955 0,0025 0,0624 9,40 0,1930 98,70 1,815
CryZrCNO, 0,3038 0,0023 0,0344 26,49 0,3015 99,25 7,985
CriCs 0,1099 0,0025 0,0797 4,14 0,1074 97,77 0,444
Cr3C,(OH), 0,1516 0,0014 0,0356 12,78 0,1502 99,09 1,920
CrsCyF; 0,0711 0,0013 0,0386 5,52 0,0698 98,15 0,385
CrsCyH> 0,0985 0,0016 0,0460 6,43 0,0969 98,34 0,623
CrsC,0, 0,5161 0,0017 0,0589 26,30 0,5144 99,67 13,527
CrsCN 0,2548 0,0033 0,0794 9,63 0,2515 98,70 2,422
CrsCNO, 0,3374 0,0030 0,0463 21,86 0,3345 99,12 7,311
CrsN, 0,0526 0,0015 0,0545 2,90 0,0511 97,20 0,148
CrsN,(OH), 0,1083 0,0031 0,0327 9,94 0,1053 97,17 1,047
Cr3NyH, 0,1141 0,0031 0,0486 7,05 0,1111 97,31 0,782
CrsN;0; 0,1082 0,0018 0,0330 9,84 0,1064 98,30 1,047
Cr,Cs 0,0975 0,0014 0,0657 4,45 0,0961 98,55 0,428
Cr4C3(OH), 0,1083 0,0021 0,0327 9,94 0,1063 98,08 1,056
CryCsF; 0,0557 0,0013 0,0363 4,60 0,0543 97,58 0,250
Cr,CsH, 0,0696 0,0013 0,0391 5,34 0,0682 98,08 0,364
Cr,C30, 0,0839 0,0014 0,0361 6,96 0,0825 98,32 0,574
CryN; 0,0568 0,0016 0,0615 2,77 0,0552 97,18 0,153
CrsN3(OH), 0,0864 0,0012 0,0312 8,31 0,0852 98,61 0,708
CryNsF, 0,0445 0,0010 0,0341 3,92 0,0435 97,68 0,170
CryN3H, 0,0529 0,0011 0,0357 4,45 0,0518 97,85 0,230
CriN;O; 0,0606 0,0012 0,0346 5,25 0,0594 98,03 0,312
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CrMoCF, 0,0765 0,0019 0,0634 3,62 0,0747 97,53 0,270
CrwCF, 0,0593 0,0014 0,0434 4,10 0,0579 97,70 0,238
Hf,C 0,0429 0,0012 0,0457 2,82 0,0418 97,22 0,118
Hf,C(OH), 0,0494 0,0008 0,0236 6,27 0,0486 98,46 0,305
Hf,CF, 0,0334 0,0008 0,0285 3,562 0,0326 97,58 0,115
Hf,CF; -(model2) 0,0379 0,0009 0,0318 3,58 0,0370 97,55 0,132
Hf,CF, -(model3) 0,0482 0,0013 0,0470 3,07 0,0469 97,32 0,144
Hf,CF; -(model4) 0,0422 0,0011 0,0415 3,06 0,0411 97,29 0,126
Hf,CO; 0,0520 0,0011 0,0325 4,79 0,0509 97,93 0,244
Hf,CO, -(model2) 0,0331 0,0008 0,0251 3,95 0,0323 97,68 0,128
Hf,CO, -(model3) 0,0458 0,0012 0,0412 3,34 0,0446 97,39 0,149
Hf,CO, -(model4) 0,0518 0,0013 0,0439 3,54 0,0505 97,54 0,179
Hf,CrCN 0,0591 0,0011 0,0345 5,14 0,0580 98,06 0,298
Hf,CrCNO, 0,0662 0,0008 0,0189 10,53 0,0654 98,74 0,689
Hf,MoCN 0,0697 0,0010 0,0268 7,81 0,0687 98,55 0,536
Hf;MoCNO; 0,1071 0,0007 0,0134 23,90 0,1063 99,32 2,542
Hf,N 0,0335 0,0011 0,0421 2,39 0,0325 96,86 0,078
Hf;N(OH), 0,0517 0,0007 0,0205 7,55 0,0510 98,68 0,385
Hf;NbCN 0,0490 0,0010 0,0313 4,70 0,0480 97,92 0,225
Hf,NbCNO, 0,0601 0,0007 0,0170 10,58 0,0594 98,76 0,628
Hf,NF, 0,0278 0,0007 0,0230 3,63 0,0271 97,55 0,098
Hf,NF; -(model2) 0,0342 0,0009 0,0248 4,14 0,0333 97,38 0,138
Hf;NF, -(model4) 0,0661 0,0014 0,0454 4,37 0,0647 97,88 0,283
Hf,NO, 0,0436 0,0010 0,0307 4,26 0,0426 97,77 0,181
Hf,TaCN 0,0013 0,0000 0,0008 4,67 0,0012 97,92 0,006
Hf,TaCNO, 0,0017 0,0000 0,0005 11,07 0,0017 98,86 0,018
Hf, TICN 0,0568 0,0011 0,0350 4,88 0,0557 97,99 0,271
Hf,TICNO, 0,0651 0,0008 0,0190 10,26 0,0643 98,73 0,659
Hf;VCN 0,0557 0,0011 0,0346 4,83 0,0546 97,94 0,263
Hf;VCNO, 0,0650 0,0008 0,0191 10,22 0,0642 98,72 0,656
Hf,ZrCN 0,0463 0,0010 0,0317 4,39 0,0453 97,82 0,199
Hf,ZrCNO, 0,0591 0,0007 0,0170 10,43 0,0584 98,79 0,609
Hf:C, 0,0392 0,0009 0,0287 4,09 0,0383 97,76 0,157
Hf;C,(OH), 0,0301 0,0002 0,0109 8,30 0,0298 99,21 0,248
Hf;C,F, 0,0297 0,0005 0,0151 5,88 0,0292 98,19 0,172
Hf;CH, 0,0099 0,0002 0,0092 3,24 0,0098 98,18 0,032
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Hf;C,0, 0,0510 0,0007 0,0171 8,95 0,0503 98,61 0,450
Hf:CN 0,0382 0,0008 0,0274 4,18 0,0374 97,79 0,156
Hf;:CNO, 0,0594 0,0008 0,0176 10,11 0,0587 98,72 0,594
Hf;N, 0,0259 0,0006 0,0229 3,39 0,0253 97,50 0,086
Hf;N,(OH), 0,0169 0,0001 0,0081 6,27 0,0168 99,21 0,105
Hf;N,F, 0,0240 0,0004 0,0121 5,92 0,0236 98,49 0,140
Hf:N;H, 0,0149 0,0002 0,0095 4,71 0,0147 98,48 0,069
Hf3N,0, 0,0415 0,0006 0,0161 7,71 0,0408 98,49 0,315
Hf,Cs 0,0219 0,0005 0,0191 3,43 0,0213 97,57 0,073
Hf,C3(OH), 0,0335 0,0005 0,0135 7,43 0,0330 98,63 0,245
Hf,CsF, 0,0261 0,0005 0,0126 6,20 0,0257 98,26 0,159
Hf,CsH, 0,0116 0,0002 0,0082 4,27 0,0114 98,36 0,049
Hf,C;0, 0,0424 0,0006 0,0141 9,04 0,0418 98,58 0,378
HfiN3 0,0206 0,0005 0,0190 3,24 0,0200 97,43 0,065
Hf,N3(OH), 0,0283 0,0003 0,0094 9,04 0,0280 99,01 0,253
H,NsF, 0,0200 0,0004 0,0115 5,20 0,0196 98,07 0,102
Hf,Nz;H, 0,0112 0,0002 0,0085 3,94 0,0110 98,06 0,043
HfN50, 0,0329 0,0005 0,0134 7,34 0,0324 98,39 0,238
HfCrNO, 0,0528 0,0012 0,0369 4,29 0,0516 97,79 0,221
Mn,C 0,1150 0,0032 0,1194 2,89 0,1119 97,25 0,323
Mn,C(OH), 0,1266 0,0022 0,0598 6,35 0,1244 98,30 0,790
Mn,CF, 0,0695 0,0018 0,0631 3,30 0,0677 97,44 0,224
Mn,CO, 0,0984 0,0022 0,0710 4,16 0,0962 97,76 0,400
Mn;N 0,0622 0,0021 0,0859 2,17 0,0601 96,63 0,130
Mn,N(OH), 0,0966 0,0019 0,0610 4,75 0,0946 98,01 0,449
Mn;NF, 0,0581 0,0017 0,0635 2,74 0,0564 97,12 0,155
Mn;NO, 0,0837 0,0020 0,0654 3,84 0,0817 97,65 0,314
Mn3C, 0,1069 0,0024 0,0769 4,17 0,1045 97,76 0,436
Mn;3C,(OH), 0,1484 0,0014 0,0329 13,51 0,1470 99,08 1,986
Mn;C,F, 0,0674 0,0012 0,0370 5,46 0,0662 98,15 0,362
Mn;C,0, 0,1028 0,0016 0,0404 7,64 0,1011 98,40 0,772
Mn;N, 0,0765 0,0021 0,0771 2,98 0,0744 97,26 0,221
Mn;N2(OH) 0,1203 0,0010 0,0292 12,34 0,1192 99,13 1,471
MnsN,F, 0,0545 0,0011 0,0366 4,46 0,0533 97,91 0,238
Mn,Cs 0,0931 0,0020 0,0625 4,47 0,0911 97,85 0,407
Mn,Cs(OH). 0,1146 0,0013 0,0285 12,08 0,1134 98,90 1,369
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Mn,CsF, 0,0540 0,0011 0,0312 5,19 0,0529 98,01 0,274
Mn,Cs0, 0,0745 0,0013 0,0357 6,26 0,0731 98,20 0,458
Mn;N3 0,0506 0,0012 0,0401 3,78 0,0494 97,60 0,187
Mn;N3(OH), 0,0975 0,0011 0,0269 10,87 0,0963 98,83 1,047
Mn,N;0, 0,0564 0,0011 0,0332 5,10 0,0553 98,01 0,282
Mo, .5:C 0,1758 0,0034 0,1158 4,55 0,1724 98,09 0,785
Mo,C 0,0854 0,0022 0,0776 3,30 0,0832 97,46 0,275
Mo,C(NCS), 1,0585 0,0066 0,0094 338,66 1,0519 99,38 356,236
Mo,C(OCN), 0,2755 0,0025 0,0368 22,49 0,2731 99,10 6,141
Mo,C(OH), 0,0769 0,0015 0,0448 5,15 0,0755 98,11 0,389
Mo,C(SCN), 0,4384 0,0023 0,0256 51,40 0,4362 99,49 22,417
Mo,CBr, 0,3312 0,0027 0,0344 28,90 0,3285 99,19 9,496
Mo,CCl, 0,2660 0,0028 0,0496 16,10 0,2632 98,94 4,236
Mo,CF, 0,0540 0,0015 0,0522 3,10 0,0525 97,28 0,163
Mo,CF, -(model4) 0,0974 0,0022 0,0695 4,21 0,0953 97,77 0,401
Mo,CO, 0,0791 0,0014 0,0408 5,82 0,0777 98,20 0,452
Mo0,CO, -(model4) 0,0656 0,0015 0,0502 3,92 0,0641 97,67 0,251
Mo,CrCN 0,1338 0,0021 0,0538 7,46 0,1317 98,43 0,982
Mo,CrCNO, 0,1466 0,0017 0,0336 13,11 0,1448 98,82 1,898
Mo,CS, 0,0461 0,0055 0,0492 2,81 0,0406 88,15 0,114
Mo,Hf,C;0, 0,0481 0,0006 0,0147 9,79 0,0475 98,70 0,465
Mo,HfC, 0,0293 0,0009 0,0332 2,64 0,0284 97,08 0,075
Mo,HfC,0; 0,0757 0,0008 0,0199 11,41 0,0748 98,88 0,854
Mo,HfCN 0,0697 0,0013 0,0366 5,72 0,0684 98,13 0,392
Mo,HfCNO, 0,0972 0,0012 0,0235 12,41 0,0960 98,81 1,192
Mo;N 0,0557 0,0016 0,0598 2,79 0,0541 97,14 0,151
Mo;N(OH). 0,1427 0,0013 0,0287 14,92 0,1414 99,12 2,110
Mo,Nb,Cs 0,0679 0,0013 0,0383 5,32 0,0666 98,10 0,354
Mo,NbC, 0,0386 0,0011 0,0410 2,83 0,0375 97,22 0,106
Mo,NbCN 0,0971 0,0016 0,0445 6,54 0,0954 98,30 0,624
Mo,NbCNO, 0,1260 0,0015 0,0288 13,12 0,1245 98,83 1,633
Mo;NF, 0,0510 0,0010 0,0300 5,09 0,0500 98,08 0,254
Mo;NO, 0,0693 0,0013 0,0382 5,45 0,0680 98,09 0,371
Mo,ScC, 0,0478 0,0013 0,0498 2,88 0,0465 97,27 0,134
Mo,ScC,0, 0,1029 0,0012 0,0280 11,01 0,1017 98,83 1,120
Mo,Ta,Cs 0,0007 0,0000 0,0004 4,85 0,0007 97,95 0,003
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Mo,TaCN 0,0016 0,0000 0,0008 6,18 0,0016 98,24 0,010
Mo,TaCNO; 0,0023 0,0000 0,0006 12,31 0,0022 98,79 0,028
Mo, TaC, 0,0006 0,0000 0,0007 2,69 0,0006 97,16 0,002
Mo,Ti,Cs 0,0989 0,0018 0,0490 6,06 0,0972 98,21 0,589
Mo0,Ti,C3(OH)15Fos 0,1266 0,0012 0,0251 15,13 0,1254 99,02 1,898
Mo, Ti,C5015F05 0,0790 0,0012 0,0292 8,10 0,0778 98,45 0,630
Mo,Ti,C30, 0,0788 0,0011 0,0256 9,24 0,0777 98,63 0,718
Mo, TiC, 0,0480 0,0013 0,0483 2,99 0,0467 97,27 0,140
Mo, TiC2(O15F0s) 0,1578 0,0009 0,0299 15,83 0,1569 99,45 2,484
Mo, TiC,(OH) 0,1823 0,0013 0,0258 21,19 0,1810 99,29 3,835
Mo, TiC,F, 0,1513 0,0019 0,0437 10,39 0,1494 98,71 1,552
Mo,TiC,0, 0,1027 0,0014 0,0303 10,18 0,1014 98,68 1,032
Mo, TiCN 0,1266 0,0021 0,0544 6,97 0,1245 98,36 0,868
Mo,TiCNO, 0,1453 0,0017 0,0338 12,89 0,1435 98,82 1,850
Mo,V,Cs 0,0972 0,0017 0,0478 6,10 0,0955 98,26 0,582
Mo,VC, 0,0474 0,0013 0,0475 2,99 0,0461 97,29 0,138
Mo,VCN 0,1251 0,0020 0,0545 6,89 0,1231 98,36 0,848
Mo,VCNO, 0,1414 0,0017 0,0338 12,55 0,1397 98,79 1,753
Mo,Zr,C;0, 0,0665 0,0008 0,0203 9,83 0,0656 98,72 0,645
Mo,ZrC, 0,0381 0,0011 0,0416 2,75 0,0370 97,20 0,102
Mo,ZrC,0, 0,1032 0,0011 0,0249 12,43 0,1020 98,92 1,268
Mo,ZrCN 0,0930 0,0017 0,0466 5,98 0,0913 98,21 0,546
Mo0,ZrCNO; 0,1229 0,0015 0,0293 12,59 0,1214 98,81 1,528
MosC, 0,0724 0,0014 0,0414 5,25 0,0710 98,04 0,373
Mo;C,(OH), 0,0093 0,0001 0,0081 3,45 0,0092 99,26 0,032
MosC,F, 0,0507 0,0006 0,0170 8,92 0,0501 98,90 0,447
Mo;CoH, 0,0798 0,0010 0,0264 9,07 0,0788 98,72 0,715
MosC,0, 0,1161 0,0011 0,0228 15,28 0,1150 99,03 1,757
Mos;CN 0,0966 0,0017 0,0465 6,23 0,0949 98,28 0,591
Mo;N, 0,0433 0,0010 0,0336 3,86 0,0422 97,64 0,163
Mo3N2(OH), 0,0009 0,0000 0,0040 0,66 0,0009 98,80 0,001
MosN;F, 0,0426 0,0004 0,0149 8,60 0,0421 98,98 0,362
MosNzH> 0,0479 0,0009 0,0274 5,24 0,0470 98,07 0,246
MosN,0, 0,0796 0,0007 0,0180 13,24 0,0789 99,10 1,044
Mo,Cs 0,0716 0,0014 0,0400 5,36 0,0703 98,11 0,377
Mo,Cs(OH). 0,0676 0,0007 0,0182 11,13 0,0670 99,00 0,745
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Mo,CsF, 0,0396 0,0008 0,0218 5,45 0,0388 98,09 0,212
Mo,C50, 0,0633 0,0009 0,0227 8,37 0,0623 98,50 0,522
Mo;N3 0,0393 0,0010 0,0326 3,61 0,0383 97,55 0,138
Mo,N3(OH), 0,0497 0,0008 0,0212 7,04 0,0489 98,48 0,345
Mo,N;F, 0,0331 0,0008 0,0244 4,07 0,0323 97,70 0,131
MosN3zH> 0,0252 0,0005 0,0166 4,56 0,0247 97,97 0,113
Mo;N30, 0,0446 0,0009 0,0271 4,93 0,0437 97,95 0,215
MoCrC 0,0705 0,0023 0,0962 2,20 0,0682 96,67 0,150
MoCrCO; -(model4) 0,0880 0,0019 0,0596 4,43 0,0860 97,82 0,381
MoWC 0,0382 0,0013 0,0539 2,13 0,0369 96,58 0,079
MoWC(NCO), 0,1815 0,0017 0,0291 18,69 0,1797 99,04 3,360
MoWC(OCN), 0,2115 0,0019 0,0284 22,30 0,2096 99,10 4,674
MoWC(SCN), 0,3526 0,0019 0,0212 49,97 0,3507 99,45 17,524
MoWCClI, 0,2492 0,0024 0,0402 18,61 0,2468 99,03 4,592
MoWCF, 0,0311 0,0008 0,0836 1,12 0,0303 97,33 0,034
MoWCO,-(model2) 0,0522 0,0011 0,0342 4,57 0,0510 97,84 0,233
Nbo4V16C 1,5554 0,0076 0,1428 32,67 1,5478 99,51 50,564
NbogV1.C 0,4855 0,0049 0,1371 10,62 0,4806 98,98 5,105
Nb; ,V,sC 0,2693 0,0042 0,1268 6,37 0,2651 98,44 1,689
Nb, 33C 3,9771 0,0263 0,0881 135,40 3,9508 99,34 534,930
Nb.6V0.4C 0,1604 0,0033 0,1174 4,10 0,1571 97,91 0,644
Nb,C 0,0842 0,0023 0,0829 3,05 0,0819 97,31 0,250
Nb,C(OH), 0,0871 0,0013 0,0409 6,39 0,0857 98,46 0,548
Nb,CF, 0,0560 0,0014 0,0483 3,48 0,0546 97,52 0,190
Nb,CO, 0,0808 0,0017 0,0524 4,62 0,0791 97,88 0,366
Nb,CrCN 0,1372 0,0022 0,0564 7,30 0,1351 98,42 0,986
Nb,CrCNO, 0,1420 0,0016 0,0306 13,95 0,1405 98,88 1,959
Nb,HfCN 0,0723 0,0013 0,0385 5,63 0,0709 98,14 0,399
Nb;HfCNO, 0,0877 0,0010 0,0215 12,24 0,0867 98,83 1,061
Nb,MoCN 0,1047 0,0018 0,0486 6,46 0,1029 98,28 0,664
Nb,MoCNO, 0,1180 0,0013 0,0264 13,43 0,1166 98,87 1,566
Nb,N 0,0643 0,0020 0,0790 2,44 0,0623 96,94 0,152
Nb,N(OH). 0,0904 0,0016 0,0469 5,78 0,0888 98,19 0,513
Nb,NF, 0,0521 0,0011 0,0340 4,60 0,0510 97,95 0,235
Nb,NH, 0,0379 0,0013 0,0535 2,12 0,0366 96,70 0,078
Nb,NO, 0,0718 0,0016 0,0511 4,21 0,0701 97,74 0,296
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Nb,Ta,Cs 0,0008 0,0000 0,0005 4,96 0,0007 97,99 0,004
Nb,TaCN 0,0017 0,0000 0,0008 6,27 0,0017 98,26 0,011
Nb,TaCNO, 0,0021 0,0000 0,0005 12,88 0,0021 98,84 0,027
Nb,TiCN 0,1282 0,0021 0,0573 6,71 0,1261 98,36 0,846
Nb,TiCNO, 0,1437 0,0016 0,0299 14,43 0,1422 98,92 2,052
Nb,VCN 0,1253 0,0021 0,0569 6,60 0,1232 98,32 0,814
Nb,VCNO, 0,1348 0,0016 0,0309 13,10 0,1333 98,84 1,746
Nb,W,Cs 0,0516 0,0009 0,0275 5,63 0,0507 98,17 0,285
Nb2Zr,Cq 0,0687 0,0013 0,0411 5,01 0,0673 98,04 0,337
Nb,ZrCN 0,0964 0,0018 0,0494 5,85 0,0947 98,18 0,554
Nb,ZrCNO, 0,1081 0,0013 0,0271 11,96 0,1069 98,82 1,278
NbsC, 0,0808 0,0017 0,0521 4,65 0,0791 97,94 0,368
NbsC,(OH), 0,0638 0,0005 0,0186 10,32 0,0634 99,26 0,654
NbsCoF, 0,0549 0,0009 0,0253 6,51 0,0541 98,42 0,352
NbsC,H, 0,0380 0,0006 0,0207 5,50 0,0374 98,51 0,206
NbsC,0, 0,0931 0,0012 0,0296 9,42 0,0918 98,66 0,865
NbsCN 0,0998 0,0017 0,0504 5,94 0,0981 98,26 0,582
Nb;CNO, 0,1158 0,0013 0,0268 12,96 0,1145 98,85 1,484
NbsN, 0,0461 0,0011 0,0366 3,79 0,0450 97,62 0,171
NbsN,(OH), 0,0023 0,0000 0,0056 1,23 0,0023 99,00 0,003
NbsN,F, 0,0440 0,0005 0,0162 8,16 0,0435 98,92 0,355
NbsNzH, 0,0456 0,0007 0,0218 6,28 0,0449 98,48 0,282
NbsN,O, 0,0764 0,0010 0,0259 8,86 0,0753 98,65 0,668
Nb,C; 0,0608 0,0013 0,0388 4,70 0,0595 97,92 0,279
Nb,C3(OH), 0,0536 0,0004 0,0138 11,65 0,0532 99,27 0,620
Nb,CsF, 0,0424 0,0006 0,0182 6,98 0,0417 98,47 0,291
Nb,C;3H, 0,0308 0,0006 0,0180 5,13 0,0302 98,20 0,155
Nb,C;0, 0,0696 0,0010 0,0236 8,86 0,0686 98,58 0,608
NbsN3 0,0423 0,0011 0,0374 3,39 0,0412 97,45 0,140
NbsN3(OH), 0,0542 0,0007 0,0191 8,53 0,0536 98,79 0,457
Nb,NsF, 0,0423 0,0007 0,0182 6,98 0,0416 98,30 0,290
Nb4N30, 0,0540 0,0009 0,0245 6,61 0,0531 98,30 0,351
NbsC4(OH), 0,0054 0,0001 0,0060 2,69 0,0054 98,99 0,014
NbsC4F, 0,0330 0,0005 0,0143 6,91 0,0325 98,51 0,225
NbsC40, 0,0552 0,0007 0,0169 9,79 0,0544 98,67 0,533
NbCrN(NCO), 0,4079 0,0029 0,0342 35,82 0,4050 99,28 14,508
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NbCrN(NCS), 1,1905 0,0098 0,0049 731,49 1,1807 99,18 863,647
NbCrN(OCN), 0,3227 0,0029 0,0426 22,75 0,3198 99,09 7,274
NbCrN(SCN), 0,5748 0,0029 0,0272 63,39 0,5719 99,50 36,257
NbCrNBr, 0,4821 0,0035 0,0361 40,01 0,4785 99,26 19,146
NbCrNCl, 0,3843 0,0037 0,0591 19,51 0,3806 99,03 7,423
NbCrNF, 0,0806 0,0019 0,0640 3,78 0,0787 97,62 0,298
NbMoN(NCO), 0,2178 0,0022 0,0389 16,80 0,2156 98,99 3,622
NbMoN(NCS), 1,0601 0,0071 0,0096 331,95 1,0530 99,33 349,546
NbMoN(OCN), 0,0003 0,0000 0,0040 0,21 0,0003 96,47 0,000
NbMoN(SCN), 0,4858 0,0024 0,0249 58,44 0,4834 99,50 28,246
NbMoNBr, 0,3821 0,0030 0,0354 32,39 0,3792 99,23 12,283
NbMoNCl, 0,2853 0,0030 0,0535 16,01 0,2823 98,94 4,519
NbMoN(CN), 0,1219 0,0020 0,0490 7,46 0,1200 98,39 0,895
NbMoNF, 0,0724 0,0017 0,0565 3,85 0,0707 97,63 0,272
NbWN(NCO), 0,1724 0,0018 0,0298 17,36 0,1706 98,98 2,962
NbWN(NCS), 0,8346 0,0059 0,0074 338,61 0,8288 99,30 280,626
NbWN(OCN), 0,1918 0,0019 0,0295 19,51 0,1900 99,03 3,705
NbWN(SCN), 0,3719 0,0021 0,0213 52,50 0,3699 99,44 19,417
NbWNBT, 0,3302 0,0025 0,0273 36,35 0,3278 99,25 11,913
NbWNCI, 0,2346 0,0023 0,0398 17,66 0,2322 99,01 4,102
NbWN(CN), 0,0721 0,0014 0,0417 5,18 0,0707 98,02 0,366
NbWNF, 0,0543 0,0013 0,0452 3,61 0,0530 97,55 0,191
Sc,C 0,1021 0,0036 0,1600 1,91 0,0985 96,44 0,189
Sc,C(CN), 0,1534 0,0033 0,1041 4,42 0,1501 97,84 0,663
Sc,C(NCO), 0,0138 0,0001 0,0147 2,81 0,0136 98,93 0,038
Sc,C(NCS), 1,4445 0,0060 0,0139 310,79 1,4385 99,59 447,078
Sc,C(OCI), 0,5017 0,0045 0,0637 23,61 0,4972 99,10 11,741
Sc,C(OCN), 0,0177 0,0002 0,0181 2,94 0,0175 98,79 0,052
Sc,C(OH), 0,1220 0,0021 0,0700 5,23 0,1199 98,27 0,627
Sc,C(SCN), 0,5146 0,0034 0,0479 32,22 0,5111 99,33 16,467
Sc,CBr; 0,3594 0,0034 0,0558 19,34 0,3560 99,05 6,885
Sc,CCl, 04111 0,0046 0,0824 14,97 0,4065 98,89 6,087
Sc.CF; 0,0860 0,0023 0,0831 3,10 0,0837 97,35 0,260
Sc,CF; -(model2) 0,1253 0,0029 0,0900 4,18 0,1225 97,71 0,511
Sc,CF; -(model3) 0,1415 0,0035 0,1165 3,64 0,1380 97,53 0,503
Sc,CF; -(model4) 0,1796 0,0038 0,1211 4,45 0,1757 97,86 0,782
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Sc,CO; -(model3) 0,1446 0,0035 0,1140 3,81 0,1411 97,60 0,537
Sc,CO; -(model4) 0,1174 0,0028 0,0907 3,88 0,1147 97,65 0,445
Sc:N 0,0762 0,0029 0,1370 1,67 0,0732 96,16 0,122
Sc,N(OH), 0,1161 0,0021 0,0689 5,06 0,1140 98,16 0,577
ScNF, 0,0726 0,0020 0,0757 2,88 0,0706 97,23 0,203
Sc;NF; -(model3) 0,1500 0,0034 0,1121 4,01 0,1466 97,75 0,589
Sc;NF; -(model4) 0,1160 0,0027 0,0922 3,78 0,1133 97,64 0,428
Sc:NO; 0,1108 0,0027 0,0908 3,66 0,1081 97,59 0,396
Sc;NO; -(model2) 0,1149 0,0024 0,0707 4,87 0,1125 97,94 0,548
ScsCs 0,0866 0,0025 0,0866 3,00 0,0841 97,08 0,252
Sc3C2(OH), 0,0878 0,0009 0,0372 7,08 0,0869 99,02 0,616
ScsC2Br, 0,0564 0,0009 0,0256 6,62 0,0556 98,49 0,368
ScsCaF 0,0747 0,0013 0,0423 5,31 0,0734 98,22 0,389
SciC20, 0,1294 0,0024 0,0712 5,45 0,1269 98,12 0,692
ScsN; 0,0569 0,0019 0,0786 2,17 0,0551 96,72 0,120
Sc3N2(OH), 0,0812 0,0008 0,0316 7,70 0,0804 99,04 0,619
ScsN,F, 0,0637 0,0012 0,0414 4,62 0,0625 98,07 0,288
ScsN; 0, 0,0956 0,0018 0,0516 5,56 0,0938 98,12 0,521
Sc,Cs 0,0867 0,0022 0,0787 3,30 0,0846 97,50 0,279
Sc4C3(OH), 0,0727 0,0007 0,0276 7,91 0,0720 99,03 0,570
Sc,CsF, 0,0654 0,0012 0,0362 5,42 0,0642 98,15 0,348
ScyC30, 0,1024 0,0016 0,0417 7,36 0,1008 98,41 0,742
ScyN3 0,0460 0,0015 0,0615 2,24 0,0445 96,77 0,100
ScsN3(OH), 0,0800 0,0009 0,0297 8,08 0,0791 98,87 0,639
ScaNsF 0,0515 0,0011 0,0357 4,33 0,0504 97,84 0,218
SciN;0; 0,0768 0,0014 0,0418 5,52 0,0754 98,12 0,416
ScCrC(OCN), 0,3945 0,0036 0,0548 21,60 0,3909 99,09 8,443
ScCrC(OH), 0,1711 0,0026 0,0678 7,56 0,1684 98,45 1,274
ScCrCF, 0,1015 0,0025 0,0846 3,60 0,0989 97,51 0,356
ScHN(SCN), 0,3439 0,0019 0,0261 39,50 0,3420 99,44 13,506
ScHNO, 0,0602 0,0014 0,0469 3,85 0,0587 97,62 0,226
ScNbCO, 0,0909 0,0021 0,0679 4,02 0,0889 97,71 0,357
ScTaCO, 0,0010 0,0000 0,0007 4,07 0,0010 97,73 0,004
ScTINO, 0,1026 0,0024 0,0786 3,92 0,1003 97,70 0,393
ScVCO, 0,1076 0,0026 0,0830 3,89 0,1050 97,63 0,408
ScYC(CN), 0,1214 0,0024 0,0687 5,30 0,1190 98,02 0,631
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ScYC(NCO), 0,2275 0,0027 0,0553 12,34 0,2248 98,81 2,773
ScYC(NCS), 1,1219 0,0047 0,0221 152,61 1,1172 99,58 170,498
ScYC(OCI), 0,2591 0,0032 0,0634 12,27 0,2559 98,78 3,139
ScYC(OCN), 0,2719 0,0028 0,0511 15,98 0,2691 98,97 4,300
ScYC(OH), 0,1110 0,0019 0,0580 5,74 0,1091 98,28 0,625
ScYC(SCN), 0,4405 0,0026 0,0379 34,90 0,4379 99,40 15,284
ScYCBr, 0,3286 0,0029 0,0463 21,27 0,3258 99,13 6,930
ScYCCl, 0,2710 0,0034 0,0729 11,15 0,2676 98,73 2,985
ScYCF, 0,0956 0,0023 0,0790 3,63 0,0932 97,55 0,338
ScZrN(SCN), 0,5038 0,0027 0,0338 44,74 0,5011 99,46 22,420
ScZrNO, 0,0909 0,0021 0,0686 3,98 0,0889 97,70 0,354
Ta,C 0,0005 0,0000 0,0005 3,57 0,0005 97,55 0,002
Ta,C(OH), 0,0008 0,0000 0,0002 10,57 0,0008 98,90 0,008
Ta,CF, 0,0004 0,0000 0,0003 3,63 0,0004 97,57 0,001
Ta,CO, 0,0006 0,0000 0,0003 4,99 0,0006 97,97 0,003
Ta,CrCN 0,0009 0,0000 0,0004 6,31 0,0009 98,26 0,005
Ta,CrCNO; 0,0010 0,0000 0,0002 11,64 0,0009 98,79 0,011
Ta;HfCN 0,0007 0,0000 0,0004 511 0,0007 98,03 0,004
Ta,HfCNO, 0,0009 0,0000 0,0002 10,64 0,0008 98,79 0,009
Ta,MoCN 0,0008 0,0000 0,0004 5,82 0,0008 98,18 0,005
Ta,MoCNO, 0,0009 0,0000 0,0002 11,43 0,0009 98,80 0,010
TaN 0,0004 0,0000 0,0004 2,87 0,0004 97,18 0,001
Ta;N(OH), 0,0008 0,0000 0,0002 12,45 0,0008 99,03 0,010
Ta;NbCN 0,0008 0,0000 0,0004 5,65 0,0008 98,16 0,004
Ta,NbCNO, 0,0009 0,0000 0,0002 11,18 0,0009 98,77 0,010
TaNF; 0,0004 0,0000 0,0002 5,24 0,0004 98,09 0,002
Ta,NH, 0,0002 0,0000 0,0003 2,07 0,0002 96,62 0,000
Ta,NO, 0,0005 0,0000 0,0003 4,33 0,0005 97,78 0,002
Ta,TICN 0,0008 0,0000 0,0004 5,96 0,0008 98,20 0,005
Ta, TICNO; 0,0009 0,0000 0,0002 12,04 0,0009 98,86 0,011
Ta,VCN 0,0008 0,0000 0,0004 5,83 0,0008 98,18 0,005
Ta;VCNO, 0,0009 0,0000 0,0002 11,02 0,0009 98,76 0,010
Ta,ZrCN 0,0007 0,0000 0,0004 5,24 0,0007 98,07 0,004
Ta,ZrCNO, 0,0009 0,0000 0,0002 10,82 0,0009 98,76 0,009
TasC, 0,0005 0,0000 0,0003 5,53 0,0005 98,16 0,003
TazCy(OH), 0,0003 0,0000 0,0001 8,72 0,0003 99,35 0,002
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TasC,F, 0,0004 0,0000 0,0001 8,34 0,0004 98,75 0,003
TasCoH: 0,0002 0,0000 0,0001 4,62 0,0002 98,47 0,001
Ta;C,0; 0,0006 0,0000 0,0002 9,96 0,0006 98,71 0,006
Tas;CN 0,0004 0,0000 0,0003 4,70 0,0004 97,94 0,002
TasCNO, 0,0006 0,0000 0,0002 11,08 0,0006 98,79 0,007
TasN; 0,0003 0,0000 0,0002 4,58 0,0003 97,86 0,001
TasN,(OH), 0,0000 0,0000 0,0000 0,32 0,0000 98,57 0,000
TazNoF, 0,0003 0,0000 0,0001 8,70 0,0003 99,01 0,002
TasN;H, 0,0002 0,0000 0,0001 4,93 0,0002 98,42 0,001
TasN,0, 0,0005 0,0000 0,0002 10,18 0,0005 98,78 0,005
Ta,Cs 0,0004 0,0000 0,0002 5,67 0,0004 98,15 0,002
Ta,C3(OH), 0,0004 0,0000 0,0001 14,56 0,0004 99,33 0,006
Ta,CsF2 0,0003 0,0000 0,0001 7,86 0,0003 98,57 0,002
Ta,CsH, 0,0002 0,0000 0,0001 4,75 0,0002 98,23 0,001
Ta,C;0; 0,0005 0,0000 0,0002 9,27 0,0005 98,60 0,004
TasNs; 0,0003 0,0000 0,0002 4,00 0,0003 97,73 0,001
TasN3(OH), 0,0004 0,0000 0,0001 9,17 0,0004 98,83 0,003
TasNsF, 0,0002 0,0000 0,0001 4,97 0,0002 98,00 0,001
TasNzH, 0,0001 0,0000 0,0001 4,30 0,0001 98,04 0,001
TasN;0, 0,0004 0,0000 0,0002 7,17 0,0004 98,36 0,003
TaCrN(OCN), 0,0039 0,0000 0,0006 19,90 0,0039 99,04 0,077
TaCrN(SCN), 0,0098 0,0000 0,0008 36,00 0,0098 99,53 0,353
TaCrNBr, 0,0089 0,0001 0,0006 45,64 0,0088 99,32 0,402
TaCrNCl, 0,0052 0,0000 0,0007 21,52 0,0051 99,09 0,110
TaCrNF, 0,0009 0,0000 0,0007 3,57 0,0009 97,55 0,003
TaMoN(NCO), 0,0031 0,0000 0,0006 14,65 0,0031 98,90 0,045
TaMoN(NCS), 0,0181 0,0001 0,0002 270,40 0,0180 99,42 4,868
TaMoN(SCN), 0,0050 0,0000 0,0004 38,27 0,0050 99,58 0,190
TaMoNBr, 0,0068 0,0001 0,0007 28,98 0,0067 99,19 0,195
TaMoNClI, 0,0040 0,0000 0,0008 14,94 0,0039 98,89 0,059
TaMoNF, 0,0010 0,0000 0,0008 3,74 0,0010 97,59 0,004
TaWN(CN), 0,0014 0,0000 0,0008 5,40 0,0013 98,06 0,007
TaWN(NCO), 0,0031 0,0000 0,0006 14,72 0,0031 98,91 0,045
TaWNBr, 0,0075 0,0001 0,0007 32,73 0,0074 99,24 0,243
TaWNCI, 0,0049 0,0000 0,0007 19,65 0,0048 99,05 0,095
Tio.sNby6C 0,1989 0,0034 0,0896 6,66 0,1955 98,28 1,301
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TiogNby ,C 0,3594 0,0038 0,0864 12,48 0,3555 98,93 4,438
Tiy2Nbo sC 0,8122 0,0051 0,0890 27,38 0,8070 99,37 22,094
Ti1sNbosC 0,1942 0,0039 0,1397 4,17 0,1904 98,00 0,794
Ti1sNbo.sC 0,3832 0,0049 0,1600 7,19 0,3783 98,73 2,718
Ti1wCoF, 0,1234 0,0007 0,0117 31,66 0,1227 99,43 3,885
TiwwNgF2 0,0493 0,0005 0,0112 13,18 0,0488 98,94 0,643
Ti,C 0,1025 0,0034 0,1374 2,24 0,0991 96,69 0,222
Ti,C(OH), 0,1441 0,0022 0,0632 6,84 0,1419 98,46 0,970
Ti,CCl, 0,0585 0,0016 0,0601 2,92 0,0569 97,23 0,166
Ti,CF, 0,0758 0,0020 0,0716 3,18 0,0738 97,30 0,234
Ti,CF,-(model2) 0,1544 0,0031 0,0938 4,94 0,1512 97,96 0,746
Ti,CF,-(model3) 0,1696 0,0035 0,1046 4,87 0,1662 97,95 0,809
Ti,CF,-(model4) 0,2577 0,0044 0,1202 6,43 0,2533 98,30 1,629
Ti,CO0.11F 189 0,1024 0,0024 0,0765 4,02 0,1000 97,66 0,402
Ti,COq.44F 156 0,1139 0,0025 0,0773 4,42 0,1114 97,83 0,493
Ti,COq67F1.33 0,1153 0,0025 0,0777 4,45 0,1127 97,83 0,502
Ti,COggoF1.11 0,1247 0,0025 0,0784 4,77 0,1222 97,96 0,583
Ti;CO1.33F 067 0,1234 0,0026 0,0794 4,66 0,1208 97,91 0,563
Ti,CO, 0,1080 0,0025 0,0812 3,99 0,1055 97,68 0,421
Ti,CO,-(model2) 0,1264 0,0027 0,0807 4,70 0,1237 97,86 0,581
Ti,CO,-(model3) 0,1458 0,0032 0,1005 4,35 0,1427 97,83 0,621
Ti,CrCN 0,2528 0,0036 0,0864 8,78 0,2492 98,59 2,189
Ti,CrCNO, 0,2563 0,0027 0,0476 16,14 0,2536 98,95 4,092
Ti,HfCN 0,1093 0,0019 0,0520 6,31 0,1075 98,28 0,678
Ti,HfCNO, 0,1374 0,0016 0,0297 13,90 0,1359 98,86 1,888
Ti,MoCN 0,1725 0,0027 0,0704 7,35 0,1698 98,43 1,248
Ti.MoCNO, 0,1936 0,0021 0,0392 14,83 0,1915 98,91 2,839
Ti,N 0,0741 0,0027 0,1206 1,84 0,0713 96,31 0,131
Ti;N(OH), 0,1275 0,0021 0,0622 6,15 0,1254 98,34 0,771
TiNb,Cs 0,0993 0,0018 0,0524 5,68 0,0975 98,20 0,554
Ti,NbC, 0,0605 0,0017 0,0624 2,91 0,0588 97,22 0,171
Ti,NbCN 0,1761 0,0028 0,0715 7,39 0,1734 98,43 1,282
TiNbCNO, 0,1981 0,0022 0,0394 15,07 0,1959 98,90 2,951
Ti,NF, 0,0667 0,0019 0,0702 2,85 0,0648 97,18 0,185
Ti.NF,-(model2) 0,1515 0,0030 0,0887 5,12 0,1485 98,02 0,760
Ti:NO; 0,0930 0,0023 0,0742 3,76 0,0907 97,56 0,341
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Ti,NO,-(modeld) 0,2808 0,0045 0,1185 711 0,2763 98,41 1,965
Ti.NS, 0,0589 0,0015 0,0555 3,18 0,0574 97,39 0,183
Ti,Ta,Cs 0,0008 0,0000 0,0004 5,68 0,0008 98,17 0,005
Ti,TaC, 0,0007 0,0000 0,0007 2,77 0,0007 97,15 0,002
Ti,TaCN 0,0020 0,0000 0,0009 7,09 0,0020 98,40 0,014
Ti, TaCNO, 0,0026 0,0000 0,0005 14,52 0,0026 98,89 0,037
Ti,VC, 0,0838 0,0021 0,0768 3,27 0,0817 97,44 0,267
Ti,VCN 0,2345 0,0035 0,0873 8,06 02311 98,52 1,863
Ti,VCNO, 0,2449 0,0027 0,0482 15,25 0,2422 98,90 3,693
Ti,ZICN 0,1607 0,0027 0,0727 6,63 0,1580 98,32 1,048
Ti,ZrCNO, 0,1897 0,0021 0,0398 14,30 0,1876 98,89 2,683
TisC, 0,0945 0,0024 0,0851 3,33 0,0922 97,48 0,307
TisCo(Og.15F0 83(OH) 1 0) 0,3254 0,0022 0,0361 27,06 0,3232 99,32 8,746
TisCo(001F11(OH)os) 0,3913 0,0026 0,0347 33,79 0,3887 99,34 13,136
Ti:Co(Oo7Fy3) 0,1535 0,0019 0,0341 13,50 0,1516 98,76 2,047
TisCo(OH), 0,1606 0,0011 0,0318 15,13 0,1595 99,31 2,413
TisC,Br, 0,0689 0,0009 0,0257 8,03 0,0679 98,64 0,546
TisC,.Cl, 0,0672 0,0012 0,0347 5,80 0,0660 98,28 0,383
TisCoF 0,0766 0,0014 0,0422 5,45 0,0752 98,17 0,410
TisC,0, 0,1193 0,0018 0,0464 771 01175 98,51 0,906
TisCSe; 0,0335 0,0006 0,0215 4,67 0,0329 98,25 0,154
TisC,Te, 0,0200 0,0003 0,0144 417 0,0196 98,34 0,082
Ti:CN 0,2207 0,0035 0,0919 721 02173 98,44 1,566
Ti:CNF, 0,3427 0,0032 0,0542 18,98 0,3395 99,05 6,442
Ti:CNO, 0,2925 0,0028 0,0496 17,68 0,2897 99,03 5122
TisN(OH)s 0,1231 0,0009 0,0295 12,51 01221 99,26 1,528
TisN, 0,0595 0,0018 0,0717 2,49 0,0577 97,00 0,144
Ti:NF, 0,0598 0,0011 0,0361 4,97 0,0587 98,13 0,292
TisNoH, 0,1014 0,0015 0,0423 7,19 0,0999 98,52 0718
TisN.O, 0,1325 0,0018 0,0430 9,24 0,1307 98,61 1,208
Ti,Cs 0,0767 0,0019 0,0679 3,39 0,0747 97,47 0,253
Ti,C3(OH), 0,1139 0,0012 0,0313 10,92 0,1127 98,97 1,231
TisCsF 0,0605 0,0012 0,0365 4,97 0,0593 98,01 0,295
Ti,CaH, 0,0899 0,0013 0,0372 7,26 0,0885 98,52 0,642
TisC:0, 0,0894 0,0015 0,0397 6,77 0,0879 98,32 0,595
TisNs 0,0449 0,0014 0,0551 2,44 0,0435 96,93 0,106
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TisN3(OH), 0,1472 0,0016 0,0318 13,91 0,1456 98,90 2,025
TiuNsF, 0,0476 0,0010 0,0329 4,34 0,0466 97,86 0,202
TisNzH 0,0569 0,0011 0,0342 4,99 0,0558 98,03 0,279
TisN3O; 0,0675 0,0013 0,0239 8,46 0,0662 98,09 0,560

TisC4 (OH), 0,1578 0,0013 0,0216 21,96 0,1565 99,17 3,436
TisCsF2 0,0881 0,0014 0,0343 7,71 0,0867 98,41 0,668
TisC40, 0,0835 0,0012 0,0300 8,36 0,0823 98,51 0,688
TisN4F, 0,0588 0,0011 0,0290 6,09 0,0578 98,20 0,352
TisCsF> 0,1202 0,0013 0,0230 15,71 0,1189 98,95 1,869
TigNsF, 0,0746 0,0008 0,0189 11,83 0,0738 98,90 0,873
Ti7CeF, 0,1159 0,0010 0,0172 20,21 0,1149 99,14 2,323
TizNeF, 0,0702 0,0007 0,0152 13,87 0,0695 99,02 0,964
TigCiF, 0,1195 0,0008 0,0133 26,90 0,1187 99,33 3,193
TigN7F> 0,0684 0,0006 0,0149 13,80 0,0678 99,14 0,936
TigCsF 0,0863 0,0008 0,0111 23,32 0,0855 99,08 1,994
TigNgF2 0,0452 0,0006 0,0129 10,51 0,0446 98,64 0,469
TiCrCO, 0,1003 0,0023 0,0727 4,14 0,0980 97,71 0,406
TiHfCO, 0,0654 0,0013 0,0373 5,26 0,0641 98,06 0,337

TiHfN(NO), 0,0514 0,0013 0,0443 3,48 0,0501 97,46 0,174

TiMoCO, 0,0685 0,0017 0,0574 3,58 0,0668 97,54 0,239
TiNbC 0,0848 0,0031 0,1324 1,92 0,0817 96,38 0,157

TivC 0,1206 0,0042 0,1807 2,00 0,1165 96,55 0,233
TiIWCO, 0,0481 0,0012 0,0396 3,65 0,0469 97,54 0,171
TiZrCO, 0,1026 0,0022 0,0668 4,61 0,1004 97,90 0,463

V,C 0,1085 0,0033 0,1243 2,62 0,1052 96,98 0,275

V,C(OH), 0,1492 0,0023 0,0619 7,23 0,1469 98,44 1,063
V.CBr, 0,0365 0,0011 0,0423 2,58 0,0354 97,04 0,091

V,CF(OH) 0,1059 0,0024 0,0763 4,16 0,1036 97,77 0,431
V.CF, 0,0773 0,0020 0,0686 3,38 0,0754 97,43 0,255
V,CO, 0,1124 0,0024 0,0728 4,63 0,1100 97,85 0,510
V,CrCN 0,2506 0,0034 0,0835 9,01 0,2471 98,63 2,226

V,CrCNO, 0,2358 0,0024 0,0418 16,91 0,2335 98,99 3,947
V,HfCN 0,1090 0,0018 0,0508 6,44 0,1072 98,31 0,691

V,HfCNO, 0,1191 0,0013 0,0270 13,22 0,1178 98,87 1,557
V,MoCN 0,1716 0,0027 0,0684 7,53 0,1690 98,44 1,272

V>MoCNO, 0,1739 0,0019 0,0356 14,67 0,1720 98,91 2,523
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V2N 0,0772 0,0027 0,1145 2,02 0,0745 96,51 0,151
V,N(OH), 0,1149 0,0022 0,0646 5,34 0,1127 98,10 0,602
V2Nb,C; 0,0994 0,0018 0,0513 5,81 0,0976 98,20 0,567
V,NbCN 0,1765 0,0027 0,0692 7,65 0,1738 98,46 1,330
V,NbCNO, 0,1924 0,0019 0,0327 17,64 0,1905 99,02 3,360
V2NF, 0,0654 0,0019 0,0689 2,84 0,0635 97,15 0,181
V,NO, 0,0934 0,0022 0,0720 3,89 0,0912 97,64 0,355
V,Ta,Cs 0,0008 0,0000 0,0005 512 0,0008 98,07 0,004
V,TaC, 0,0015 0,0000 0,0009 5,14 0,0015 98,08 0,007
V,TaCN 0,0021 0,0000 0,0009 7,31 0,0021 98,43 0,015
V,TaCNO, 0,0023 0,0000 0,0005 13,91 0,0023 98,88 0,032
V,Ti,Cs 0,1555 0,0026 0,0707 6,60 0,1529 98,32 1,010
V,TiC, 0,1796 0,0031 0,0893 6,03 0,1765 98,25 1,065
V,TiCN 0,2324 0,0034 0,0858 8,13 0,2290 98,53 1,860
V,TiCNO, 0,2313 0,0024 0,0429 16,18 0,2289 98,96 3,702
V2ZrCN 0,2506 0,0026 0,0835 9,01 0,2479 98,96 2,233
V,ZrCNO, 0,1687 0,0019 0,0360 14,05 0,1668 98,89 2,344
VsC, 0,0812 0,0021 0,0764 3,19 0,0792 97,42 0,252
V3C,(OH), 0,1963 0,0012 0,0285 20,69 0,1952 99,41 4,037
V3C,Br, 0,0380 0,0006 0,0217 5,25 0,0374 98,29 0,196
V;3C,Cl, 0,1166 0,0015 0,0372 9,40 0,1150 98,69 1,082
VsCiF 0,0842 0,0012 0,0341 7,40 0,0830 98,57 0,614
VsC,0, 0,1267 0,0018 0,0429 8,85 0,1249 98,60 1,106
V3CN 0,2163 0,0032 0,0870 7,46 0,2130 98,50 1,588
V3CNO, 0,2871 0,0028 0,0482 17,87 0,2843 99,02 5,081
ViN, 0,0533 0,0015 0,0574 2,78 0,0518 97,17 0,144
V3N2(OH), 0,3951 0,0008 0,0333 35,62 0,3944 99,80 14,047
V3N,F, 0,0668 0,0010 0,0290 6,91 0,0658 98,53 0,455
V3NzH, 0,0967 0,0014 0,0401 7,24 0,0953 98,51 0,690
V3N,0, 0,2623 0,0026 0,0443 17,76 0,2597 99,02 4,613
V,Cs 0,0824 0,0019 0,0614 4,02 0,0805 97,71 0,324
V,4C3(0H), 0,1606 0,0012 0,0262 18,37 0,1594 99,23 2,927
V,4CsF2 0,0607 0,0012 0,0330 5,52 0,0595 98,10 0,328
V,4CsH, 0,0482 0,0010 0,0315 4,60 0,0473 98,02 0,217
V4C30, 0,0888 0,0015 0,0370 7,20 0,0873 98,35 0,629
ViNs 0,0514 0,0015 0,0552 2,79 0,0499 97,13 0,140
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V4N3(OH), 0,0938 0,0012 0,0309 9,10 0,0926 98,69 0,842
ViNsF, 0,0463 0,0011 0,0343 4,04 0,0452 97,71 0,183
V4NsH, 0,0366 0,0009 0,0296 3,70 0,0357 97,65 0,132
VN30, 0,0643 0,0013 0,0355 5,43 0,0630 98,03 0,342

VCrN(NCS), 1,4550 0,0128 0,0097 448,52 1,4422 99,12 646,844
VCrN(SCN), 0,7234 0,0036 0,0303 71,57 0,7198 99,50 51,521
VCrNBr, 0,6707 0,0043 0,0356 56,46 0,6664 99,35 37,622
VCrNF, 0,0802 0,0020 0,0722 3,33 0,0782 97,47 0,261
VMoN(NCO), 0,2729 0,0026 0,0440 18,63 0,2703 99,04 5,034
VMoN(NCS), 1,2236 0,0091 0,0098 373,40 1,2146 99,26 453,524
VMoN(OCN), 0,3086 0,0028 0,0428 21,63 0,3057 99,08 6,614
VMOoN(SCN), 0,5581 0,0028 0,0280 59,89 0,5553 99,49 33,258

VMOoNBr, 0,5157 0,0035 0,0336 46,04 0,5122 99,32 23,584

VMoNCl, 0,4125 0,0037 0,0553 22,39 0,4088 99,10 9,152
VNbC 0,0834 0,0029 0,1292 1,94 0,0805 96,49 0,156

VNbCF2-(model4) 0,1036 0,0023 0,0772 4,03 0,1012 97,75 0,408
VWN(NCO), 0,1689 0,0018 0,0344 14,71 0,1670 98,91 2,456
VWN(OCN), 0,2204 0,0021 0,0324 20,39 0,2183 99,05 4,451

VWNBr, 0,3594 0,0027 0,0294 36,67 0,3567 99,26 13,080
VWNCI, 0,3028 0,0027 0,0405 22,41 0,3001 99,10 6,724
VWNF, 0,0493 0,0013 0,0434 3,41 0,0480 97,44 0,164

Wi.33C 1,8066 0,0078 0,0484 112,01 1,7988 99,57 201,474
W,33C(OH), 0,0901 0,0014 0,0346 7,81 0,0887 98,49 0,693
W133CO, 0,0735 0,0014 0,0392 5,63 0,0722 98,16 0,407
W,C 0,0475 0,0011 0,0373 3,82 0,0464 97,67 0,177

W,C(OH), 0,0764 0,0008 0,0180 12,73 0,0756 99,01 0,963
W,CCl, 0,2087 0,0020 0,0322 19,45 0,2067 99,05 4,020
W,CF, 0,0333 0,0006 0,0190 5,26 0,0327 98,11 0,172
W,CO; 0,0431 0,0008 0,0297 4,36 0,0423 98,14 0,184

W,Hf,C50, 0,0393 0,0005 0,0115 10,27 0,0388 98,75 0,398
W,HfC, 0,0218 0,0006 0,0228 2,87 0,0212 97,22 0,061

W,HfC,0, 0,0615 0,0006 0,0137 13,46 0,0608 98,95 0,819

W:N 0,0306 0,0010 0,0380 2,42 0,0297 96,84 0,072

W,N(CH), 0,0897 0,0007 0,0158 17,00 0,0890 99,22 1,514
W;NF, 0,0309 0,0006 0,0170 5,45 0,0303 98,13 0,165
W,NO, 0,0436 0,0008 0,0211 6,18 0,0428 98,24 0,264
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W,Ti,C;0; 0,0552 0,0007 0,0172 9,62 0,0544 98,64 0,524
W,TiC,0, 0,0812 0,0009 0,0185 13,16 0,0803 98,90 1,057
W,Zr,C30, 0,0503 0,0006 0,0144 10,46 0,0496 98,78 0,519
W,ZrC, 0,0265 0,0007 0,0268 2,97 0,0258 97,26 0,077
W,ZrC,0, 0,0749 0,0008 0,0159 14,11 0,0741 98,95 1,045
WsC, 0,0225 0,0008 0,0224 3,00 0,0217 96,51 0,065
W;5C,(OH), 0,0840 0,0006 0,0127 19,80 0,0833 99,25 1,650
W;5C,F, 0,0294 0,0003 0,0090 9,84 0,0292 99,07 0,287
W5C20, 0,0526 0,0006 0,0130 12,13 0,0520 98,91 0,631
WsN, 0,0242 0,0008 0,0234 3,10 0,0234 96,78 0,073
W;N2(OH), 0,0000 0,0000 0,0008 0,03 0,0000 95,10 0,000
WsN2F, 0,0207 0,0002 0,0072 8,62 0,0206 99,13 0,177
WsN0, 0,0699 0,0008 0,0157 13,37 0,0691 98,88 0,924
W,Cs 0,0416 0,0008 0,0219 5,70 0,0408 98,18 0,233
W,C;(OH), 0,0386 0,0004 0,0103 11,30 0,0382 99,02 0,432
W,CsF, 0,0230 0,0004 0,0123 5,60 0,0225 98,15 0,126
W,CsH, 0,0279 0,0005 0,0142 5,90 0,0274 98,19 0,162
W,C50, 0,0418 0,0006 0,0140 8,92 0,0411 98,55 0,367
WiN; 0,0539 0,0008 0,0198 8,17 0,0531 98,50 0,433
W,N;3(OH), 0,0495 0,0006 0,0114 13,04 0,0489 98,88 0,638
W.,N;F, 0,0344 0,0006 0,0158 6,54 0,0338 98,27 0,221
WiNsH, 0,0223 0,0004 0,0131 512 0,0218 98,00 0,112
W.iN;0, 0,0252 0,0005 0,0159 4,75 0,0247 97,93 0,117
WCrC 0,0475 0,0015 0,0621 2,29 0,0459 96,74 0,105
WCrCO,-(model4) 0,0618 0,0014 0,0418 4,43 0,0604 97,80 0,268
Y,C 0,0742 0,0024 0,0985 2,26 0,0718 96,78 0,162
Y2C(CN), 0,1265 0,0020 0,0536 7,07 0,1244 98,39 0,880
Y,C(NCO), 0,2011 0,0023 0,0473 12,76 0,1988 98,87 2,536
Y,C(NCS), 0,4157 0,0012 0,0229 54,41 0,4145 99,72 22,551
Y.C(OCl), 0,2742 0,0028 0,0474 17,37 0,2714 98,98 4,715
Y,C(OCN), 0,2126 0,0024 0,0472 13,51 0,2102 98,87 2,840
Y,C(OH), 0,0706 0,0013 0,0481 4,40 0,0693 98,12 0,305
Y>C(SCN); 0,3909 0,0022 0,0336 34,94 0,3888 99,45 13,585
Y.CBr, 0,2191 0,0024 0,0448 14,66 0,2167 98,92 3,177
Y,CCl, 0,2466 0,0029 0,0610 12,14 0,2437 98,82 2,957
Y.CF; 0,0741 0,0017 0,0594 3,74 0,0723 97,64 0,271
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Y.CO, 0,1302 0,0024 0,0675 5,78 0,1278 98,18 0,739
Y2N 0,0609 0,0021 0,0886 2,06 0,0588 96,56 0,121
Y2N(OH), 0,0698 0,0013 0,0458 4,57 0,0685 98,14 0,313
YoNF, 0,0608 0,0015 0,0534 3,42 0,0593 97,52 0,203
Y,NO, 0,1117 0,0022 0,0666 5,03 0,1095 98,01 0,551
YsC, 0,0602 0,0013 0,0428 4,22 0,0589 97,82 0,248
Y3C2(OH), 0,0096 0,0001 0,0123 2,33 0,0095 99,02 0,022
Y3CoF2 0,0698 0,0009 0,0275 7,62 0,0688 98,65 0,525
Y3C,0; 0,0783 0,0007 0,0199 11,78 0,0777 99,16 0,915
Y3N; 0,0483 0,0011 0,0405 3,58 0,0472 97,62 0,169
Y3N2(OH), 0,0814 0,0007 0,0221 11,06 0,0807 99,20 0,893
Y3NzF; 0,0732 0,0010 0,0267 8,22 0,0722 98,64 0,594
Y3N20, 0,0690 0,0007 0,0210 9,84 0,0683 99,01 0,672
Y4Cs 0,0584 0,0013 0,0455 3,85 0,0570 97,71 0,219
Y 4C5(OH), 0,0076 0,0001 0,0109 2,09 0,0075 98,72 0,016
Y4CsF2 0,0632 0,0009 0,0225 8,45 0,0624 98,63 0,527
Y.4Cs0, 0,1274 0,0013 0,0268 14,26 0,1260 98,94 1,797
YaNs3 0,0423 0,0012 0,0455 2,79 0,0411 97,16 0,114
Y:N3(OH), 0,0529 0,0007 0,0215 7,39 0,0522 98,75 0,386
Y4NsF; 0,0635 0,0011 0,0314 6,06 0,0624 98,20 0,378
Y4N30, 0,0605 0,0010 0,0263 6,90 0,0596 98,37 0,411
YCrC(NCO), 0,2384 0,0025 0,0478 14,95 0,2359 98,95 3,528
YCrC(NCS), 1,1853 0,0057 0,0160 221,79 1,1796 99,52 261,626
YCrC(OCN), 0,2509 0,0025 0,0460 16,36 0,2484 99,00 4,065
YCrC(OH), 0,1283 0,0019 0,0506 7,61 0,1264 98,53 0,962
YCrCBr; 0,3692 0,0031 0,0441 25,13 0,3661 99,16 9,198
YCrCCl, 0,3214 0,0036 0,0667 14,46 0,3179 98,89 4,595
YCrCF, 0,0952 0,0020 0,0639 4,47 0,0931 97,85 0,416
YHfN(SCN), 0,3150 0,0021 0,0283 33,42 0,3129 99,34 10,458
YHfNO, 0,0523 0,0011 0,0350 4,48 0,0512 97,93 0,229
YMoN(NO), 0,0630 0,0016 0,0540 3,50 0,0614 97,49 0,215
YNbCO, 0,0843 0,0018 0,0585 4,32 0,0824 97,81 0,356
YTaCoO, 0,0011 0,0000 0,0007 4,34 0,0010 97,80 0,005
YTiN(NO), 0,0881 0,0020 0,0627 4,21 0,0861 97,74 0,363
YTINO, 0,0823 0,0018 0,0577 4,28 0,0805 97,83 0,344
YVCO, 0,0938 0,0021 0,0688 4,09 0,0916 97,72 0,375
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YVNF, 0,0763 0,0017 0,0562 4,08 0,0746 97,75 0,304
YZrNO, 0,0742 0,0016 0,0479 4,64 0,0726 97,89 0,337
Zr,C 0,0681 0,0024 0,1077 1,90 0,0657 96,42 0,125
Zr,C(OH), 0,0794 0,0013 0,0419 5,68 0,0781 98,33 0,444
Zr,CF, 0,0579 0,0015 0,0499 3,48 0,0565 97,49 0,197
Zr,CF,-(model2) 0,0698 0,0016 0,0531 3,95 0,0682 97,69 0,269
Zr,CF,-(model3) 0,0918 0,0023 0,0790 3,49 0,0895 97,53 0,312
Zr,CO, 0,0882 0,0019 0,0578 4,58 0,0864 97,89 0,396
Zr,CrCN 0,1104 0,0020 0,0573 5,79 0,1084 98,18 0,627
Zr,CrCNO, 0,1197 0,0015 0,0307 11,69 0,1183 98,78 1,382
Zr,HfCN 0,0622 0,0013 0,0392 4,76 0,0609 97,95 0,290
Zr,HfCNO, 0,0792 0,0009 0,0211 11,28 0,0783 98,84 0,883
Zr,MoCN 0,0867 0,0017 0,0490 5,30 0,0850 98,08 0,451
Zr,MoCNO, 0,0989 0,0012 0,0265 11,21 0,0977 98,78 1,095
Zr,N 0,0618 0,0020 0,0819 2,26 0,0598 96,76 0,135
Zr,N(OH), 0,0759 0,0012 0,0402 5,66 0,0747 98,38 0,422
Zr,NbCN 0,0870 0,0017 0,0494 5,28 0,0853 98,07 0,450
Zr,NbCNO, 0,1021 0,0012 0,0267 11,48 0,1009 98,80 1,159
Zr,NF, 0,0513 0,0014 0,0496 3,10 0,0499 97,34 0,155
Zr,NF,-(model2) 0,0814 0,0020 0,0652 3,74 0,0794 97,54 0,297
Zr,NF,-(model4) 0,0642 0,0015 0,0487 3,95 0,0627 97,63 0,248
Zr,NO, 0,0725 0,0017 0,0540 4,03 0,0709 97,69 0,285
Zr,TaCN 0,0014 0,0000 0,0008 5,16 0,0014 98,07 0,007
Zr,TaCNO, 0,0018 0,0000 0,0005 11,01 0,0018 98,77 0,020
Zr,TiICN 0,1065 0,0020 0,0586 5,45 0,1045 98,12 0,570
Zr,TICNO, 0,1179 0,0014 0,0310 11,39 0,1165 98,78 1,327
Zr,VCN 0,1038 0,0020 0,0580 5,37 0,1018 98,08 0,547
Zr,VCNO, 0,1143 0,0014 0,0309 11,09 0,1128 98,77 1,251
Zr;Cy 0,0689 0,0016 0,0540 3,82 0,0673 97,66 0,257
Zr3Co(OH), 0,1177 0,0009 0,0237 14,91 0,1168 99,24 1,742
Zr3CF, 0,0530 0,0009 0,0268 5,94 0,0521 98,31 0,310
Zr3CoH, 0,0347 0,0005 0,0200 5,20 0,0342 98,53 0,178
Zr3C,0, 0,0955 0,0013 0,0310 9,23 0,0943 98,68 0,870
Zr;CN 0,0831 0,0016 0,0514 4,84 0,0814 98,03 0,395
ZrsCNO; 0,1208 0,0015 0,0315 11,51 0,1194 98,77 1,373
Zr3No(OH)3 0,1271 0,0010 0,0226 16,85 0,1261 99,25 2,126
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Zr3N, 0,0469 0,0012 0,0437 3,22 0,0457 97,44 0,147
Zr3NoF, 0,0424 0,0007 0,0220 5,77 0,0417 98,43 0,240
Zr3N;H; 0,0375 0,0006 0,0203 5,55 0,0369 98,50 0,205
Zr3N,0, 0,0761 0,0011 0,0292 7,81 0,0749 98,52 0,586

Zr,Cs 0,0591 0,0013 0,0428 4,15 0,0578 97,80 0,240

Zr,C3(OH), 0,0485 0,0004 0,0171 8,52 0,0480 99,09 0,409
Zr,CsF, 0,0466 0,0013 0,0225 6,21 0,0453 97,21 0,281
Zr,CsH, 0,0607 0,0008 0,0216 8,43 0,0598 98,62 0,504
Zr,C50, 0,0764 0,0011 0,0255 8,98 0,0754 98,58 0,677

ZrNs 0,0378 0,0010 0,0358 3,16 0,0368 97,37 0,116

ZrsN3(OH), 0,0469 0,0004 0,0161 8,72 0,0464 99,04 0,405
Zr,NsF, 0,0362 0,0007 0,0207 5,26 0,0355 98,13 0,187
Zr;N30, 0,0582 0,0009 0,0243 7,19 0,0573 98,39 0,412
ZrCrNO, 0,0802 0,0017 0,0544 4,42 0,0784 97,83 0,346
ZrHfCO, 0,0503 0,0011 0,0349 4,32 0,0492 97,82 0,212

ZrMoCO, 0,0560 0,0014 0,0509 3,30 0,0545 97,43 0,180
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APPENDIX F: CO2/H2 Mixture Adsorption Performance of Mxene Structures at VTSA Conditions (250 °C)

MXene Type CO; Adsorption Capasity (mol/kg) Hz Adsorption CO./H> Selectivity CO:2 Working % Regenerebility APS
1 bar, 35°C 0.1 bar, 250°C 1 bar, 35°C 1 bar, 35°C VTSA VTSA VTSA

(CrV)sC, 0,0146 0,0002 0,0071 6,18 0,0143 98,34 0,089
(M0y66Y0.33)2CO2 0,0075 0,0002 0,0054 4,17 0,0073 97,78 0,031
(TiV)3C, 0,0168 0,0003 0,0076 6,61 0,0165 98,46 0,109
(TiV)C(OH), 0,0099 0,0003 0,0087 3,42 0,0096 97,38 0,033
(TiV)CF, 0,0108 0,0003 0,0081 4,01 0,0106 97,68 0,042
(TiV)CO, 0,0108 0,0002 0,0081 4,01 0,0106 97,75 0,042
(Wo.66Y033)2CO2 0,0194 0,0001 0,0021 27,39 0,0193 99,53 0,528
Cr,C 0,0116 0,0003 0,0123 2,82 0,0112 97,27 0,032
Cr,C(OH), 0,0138 0,0002 0,0066 6,27 0,0136 98,37 0,085
Cr,CBr; 0,0502 0,0004 0,0060 25,03 0,0499 99,24 1,248
Cr,CCl, 0,0432 0,0005 0,0083 15,68 0,0427 98,96 0,670
Cr,CF, 0,0077 0,0002 0,0074 3,11 0,0075 97,36 0,023
Cr,CFCI 0,0122 0,0002 0,0073 5,02 0,0120 97,97 0,060
Cr,CH, 0,0064 0,0002 0,0077 2,51 0,0062 97,06 0,016
Cr,CO, 0,0126 0,0002 0,0067 5,67 0,0124 98,15 0,070
Cr,CS, 0,1866 0,0009 0,0091 61,48 0,1857 99,54 11,419
Cr,HfCN 0,0107 0,0002 0,0049 6,63 0,0106 98,34 0,070
Cr,HfCNO, 0,0151 0,0002 0,0033 13,64 0,0149 98,93 0,204
Cr,MoCN 0,0168 0,0003 0,0066 7,60 0,0166 98,43 0,126
Cr,MoCNO, 0,0207 0,0002 0,0044 14,17 0,0205 98,90 0,290
CrN 0,0070 0,0002 0,0097 2,17 0,0068 96,79 0,015
Cr,N(OH), 0,0122 0,0002 0,0062 5,90 0,0120 98,31 0,071
CrNb,Cs 0,0096 0,0002 0,0051 5,62 0,0094 98,13 0,053
Cr,NbCN 0,0179 0,0003 0,0068 7,93 0,0177 98,47 0,140
Cr,NbCNO, 0,0217 0,0002 0,0045 14,61 0,0215 98,91 0,314
Cr,NF, 0,0062 0,0002 0,0066 2,84 0,0061 97,31 0,017
Cr,NH, 0,0063 0,0002 0,0069 2,72 0,0061 97,24 0,017
Cr,NO; 0,0089 0,0002 0,0073 3,64 0,0087 97,71 0,032
Cr,Ta,Cs 0,0001 0,0000 0,0000 4,93 0,0001 98,09 0,000
Cr,TaC, 0,0001 0,0000 0,0001 2,88 0,0001 97,08 0,000
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Cr,TaCN 0,0002 0,0000 0,0001 7,18 0,0002 98,44 0,001
Cr,TaCNO, 0,0003 0,0000 0,0001 14,02 0,0003 98,89 0,004
Cr Ti,Cs 0,0148 0,0002 0,0071 6,24 0,0145 98,31 0,091
Cr,TiC, 0,0082 0,0002 0,0073 3,35 0,0080 97,57 0,027
Cr,TiC,(OH), 0,0303 0,0002 0,0042 21,80 0,0301 99,33 0,656
Cr,TiC,F, 0,0252 0,0003 0,0060 12,69 0,0249 98,86 0,317
Cr,TiC,0; 0,0237 0,0003 0,0053 13,34 0,0234 98,88 0,312
Cr,TiCN 0,0237 0,0003 0,0084 8,43 0,0233 98,58 0,197
Cr,TiCNO;, 0,0275 0,0003 0,0054 15,30 0,0272 98,95 0,416
Cr,V,Cs 0,0148 0,0003 0,0069 6,47 0,0145 98,28 0,094
Cr,VC, 0,0079 0,0002 0,0071 3,36 0,0077 97,43 0,026
Cr,VCN 0,0247 0,0003 0,0085 8,76 0,0243 98,61 0,213
Cr,VCNO, 0,0268 0,0003 0,0054 14,93 0,0265 98,96 0,396
Cr,ZrCN 0,0156 0,0003 0,0068 6,92 0,0154 98,33 0,106
CryZrCNO, 0,0295 0,0002 0,0043 20,38 0,0293 99,19 0,597
CriCs 0,0108 0,0002 0,0082 3,96 0,0106 97,83 0,042
Cr3C,(OH), 0,0158 0,0001 0,0039 12,24 0,0157 99,15 0,192
CrsCyF; 0,0072 0,0001 0,0041 531 0,0071 98,23 0,037
CrsCyH> 0,0099 0,0002 0,0048 6,16 0,0098 98,37 0,060
CrsC,0, 0,0602 0,0002 0,0047 38,47 0,0600 99,72 2,309
CrsCN 0,0232 0,0003 0,0084 8,26 0,0229 98,62 0,189
CrsCNO, 0,0311 0,0003 0,0055 16,87 0,0308 99,05 0,519
CrsN, 0,0053 0,0001 0,0055 2,86 0,0051 97,24 0,015
CrsN,(OH), 0,0109 0,0003 0,0035 9,34 0,0106 97,22 0,099
Cr3NyH, 0,0112 0,0003 0,0051 6,63 0,0109 97,30 0,073
CrsN;0; 0,0110 0,0002 0,0035 9,30 0,0108 98,32 0,101
Cr,Cs 0,0095 0,0001 0,0067 4,27 0,0094 98,47 0,040
Cr4C3(OH), 0,0109 0,0002 0,0035 9,34 0,0107 98,10 0,100
CryCsF; 0,0056 0,0001 0,0037 4,49 0,0054 97,56 0,024
Cr,CsH, 0,0070 0,0001 0,0041 5,15 0,0068 98,13 0,035
Cr,C30, 0,0083 0,0001 0,0038 6,58 0,0081 98,27 0,054
CryN; 0,0057 0,0002 0,0062 2,73 0,0055 97,17 0,015
CrsN3(OH), 0,0088 0,0001 0,0033 7,97 0,0087 98,63 0,069
CrsNsF, 0,0045 0,0001 0,0035 3,83 0,0044 97,75 0,017
CryN3H, 0,0053 0,0001 0,0037 4,31 0,0051 97,83 0,022
CriN;O; 0,0061 0,0001 0,0036 5,10 0,0059 98,04 0,030
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CrMoCF, 0,0076 0,0002 0,0065 3,50 0,0074 97,64 0,026
CrwCF, 0,0058 0,0001 0,0044 3,95 0,0057 97,67 0,022
Hf,C 0,0043 0,0001 0,0047 2,78 0,0042 97,11 0,012
Hf,C(OH), 0,0051 0,0001 0,0025 6,15 0,0050 98,49 0,031
Hf,CF, 0,0034 0,0001 0,0029 3,48 0,0033 97,62 0,012
Hf,CF; -(model2) 0,0038 0,0001 0,0033 3,51 0,0037 97,58 0,013
Hf,CF, -(model3) 0,0048 0,0001 0,0048 3,00 0,0047 97,32 0,014
Hf,CF; -(model4) 0,0042 0,0001 0,0042 3,00 0,0041 97,35 0,012
Hf,CO; 0,0051 0,0001 0,0033 4,65 0,0050 97,90 0,023
Hf,CO, -(model2) 0,0034 0,0001 0,0026 3,90 0,0033 97,72 0,013
Hf,CO, -(model3) 0,0045 0,0001 0,0042 3,27 0,0044 97,50 0,014
Hf,CO, -(model4) 0,0051 0,0001 0,0045 3,43 0,0050 97,55 0,017
Hf,CrCN 0,0057 0,0001 0,0035 4,87 0,0056 98,02 0,027
Hf,CrCNO, 0,0067 0,0001 0,0020 9,94 0,0066 98,69 0,066
Hf,MoCN 0,0065 0,0001 0,0028 6,98 0,0064 98,39 0,045
Hf;MoCNO; 0,0114 0,0001 0,0016 20,85 0,0113 99,38 0,236
Hf,N 0,0033 0,0001 0,0043 2,35 0,0032 96,66 0,008
Hf;N(OH), 0,0053 0,0001 0,0022 7,32 0,0052 98,65 0,038
Hf;NbCN 0,0048 0,0001 0,0032 4,48 0,0047 97,82 0,021
Hf,NbCNO, 0,0061 0,0001 0,0018 9,99 0,0061 98,83 0,060
Hf,NF, 0,0028 0,0001 0,0024 3,60 0,0028 97,61 0,010
Hf,NF; -(model2) 0,0034 0,0001 0,0025 4,05 0,0033 97,40 0,014
Hf;NF, -(model4) 0,0065 0,0001 0,0047 4,15 0,0063 97,77 0,026
Hf,NO, 0,0044 0,0001 0,0032 4,16 0,0043 97,67 0,018
Hf,TaCN 0,0001 0,0000 0,0001 4,43 0,0001 97,87 0,001
Hf,TaCNO, 0,0002 0,0000 0,0000 10,54 0,0002 98,86 0,002
Hf, TICN 0,0056 0,0001 0,0035 4,71 0,0055 97,98 0,026
Hf,TICNO, 0,0066 0,0001 0,0020 9,77 0,0065 98,77 0,064
Hf;VCN 0,0054 0,0001 0,0036 4,59 0,0053 97,82 0,024
Hf;VCNO, 0,0066 0,0001 0,0021 9,65 0,0065 98,76 0,063
Hf,ZrCN 0,0046 0,0001 0,0032 4,23 0,0045 97,76 0,019
Hf,ZrCNO, 0,0061 0,0001 0,0018 9,99 0,0060 98,85 0,060
Hf:C, 0,0038 0,0001 0,0029 3,97 0,0038 97,68 0,015
Hf;C,(OH), 0,0031 0,0000 0,0011 8,25 0,0031 99,24 0,025
Hf;C,F, 0,0030 0,0001 0,0016 5,77 0,0030 98,15 0,017
Hf;CH, 0,0010 0,0000 0,0009 3,34 0,0010 98,37 0,003
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Hf;C,0, 0,0052 0,0001 0,0018 8,55 0,0051 98,59 0,044
Hf:CN 0,0038 0,0001 0,0028 4,03 0,0037 97,75 0,015
Hf;:CNO, 0,0059 0,0001 0,0019 9,47 0,0059 98,68 0,056
Hf;N, 0,0026 0,0001 0,0023 3,33 0,0025 97,44 0,008
Hf;N,(OH), 0,0018 0,0000 0,0008 6,35 0,0018 99,25 0,011
Hf;N,F, 0,0025 0,0000 0,0013 5,88 0,0024 98,62 0,014
Hf:N;H, 0,0015 0,0000 0,0010 4,68 0,0015 98,65 0,007
Hf3N,0, 0,0042 0,0001 0,0017 741 0,0042 98,51 0,031
Hf,Cs 0,0022 0,0001 0,0020 3,37 0,0021 97,61 0,007
Hf,C3(OH), 0,0034 0,0000 0,0014 7,17 0,0034 98,66 0,024
Hf,CsF, 0,0027 0,0000 0,0013 6,03 0,0026 98,28 0,016
Hf,CsH, 0,0012 0,0000 0,0008 4,37 0,0012 98,46 0,005
Hf,C;0, 0,0043 0,0001 0,0015 8,49 0,0042 98,57 0,036
HfiN3 0,0021 0,0001 0,0019 3,18 0,0020 97,44 0,006
Hf,N3(OH), 0,0030 0,0000 0,0010 8,99 0,0030 99,10 0,027
H,NsF, 0,0020 0,0000 0,0012 5,14 0,0020 98,14 0,010
Hf,Nz;H, 0,0012 0,0000 0,0009 3,97 0,0011 98,14 0,004
HfN50, 0,0033 0,0001 0,0014 7,11 0,0032 98,38 0,023
HfCrNO, 0,0053 0,0001 0,0038 4,15 0,0052 97,80 0,022
Mn,C 0,0115 0,0003 0,0120 2,88 0,0112 97,17 0,032
Mn,C(OH), 0,0128 0,0002 0,0063 6,09 0,0126 98,25 0,077
Mn,CF, 0,0070 0,0002 0,0064 3,27 0,0068 97,44 0,022
Mn,CO, 0,0098 0,0002 0,0073 4,02 0,0096 97,78 0,039
Mn;N 0,0063 0,0002 0,0087 2,17 0,0061 96,69 0,013
Mn,N(OH), 0,0099 0,0002 0,0063 4,69 0,0097 97,98 0,045
Mn;NF, 0,0059 0,0002 0,0064 2,74 0,0057 97,35 0,016
Mn;NO, 0,0084 0,0002 0,0067 3,79 0,0082 97,55 0,031
Mn3C, 0,0106 0,0002 0,0078 4,06 0,0103 97,73 0,042
Mn;3C,(OH), 0,0156 0,0001 0,0036 13,00 0,0155 99,11 0,201
Mn;C,F, 0,0069 0,0001 0,0038 5,39 0,0068 98,13 0,036
Mn;C,0, 0,0102 0,0002 0,0043 7,19 0,0101 98,45 0,072
Mn;N, 0,0075 0,0002 0,0078 2,90 0,0073 97,30 0,021
Mn;N2(OH) 0,0127 0,0001 0,0032 11,92 0,0126 99,13 0,150
MnsN,F, 0,0056 0,0001 0,0038 4,36 0,0054 97,93 0,024
Mn,Cs 0,0092 0,0002 0,0064 4,30 0,0090 97,76 0,039
Mn,Cs(OH). 0,0118 0,0001 0,0031 11,30 0,0117 98,95 0,132
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Mn,CsF, 0,0055 0,0001 0,0033 5,02 0,0054 98,05 0,027
Mn,Cs0, 0,0073 0,0001 0,0037 5,92 0,0072 98,13 0,043
Mn;N3 0,0050 0,0001 0,0041 3,68 0,0049 97,50 0,018
Mn;N3(OH), 0,0100 0,0001 0,0029 10,34 0,0099 98,93 0,102
Mn,N;0, 0,0056 0,0001 0,0034 491 0,0055 98,04 0,027
Mo, .5:C 0,0176 0,0003 0,0117 4,50 0,0173 98,16 0,078
Mo,C 0,0084 0,0002 0,0079 3,22 0,0082 97,33 0,026
Mo,C(NCS), 0,3961 0,0007 0,0040 297,99 0,3955 99,83 117,846
Mo,C(OCN), 0,0276 0,0002 0,0045 18,50 0,0274 99,12 0,507
Mo,C(OH), 0,0078 0,0001 0,0046 5,07 0,0077 98,12 0,039
Mo,C(SCN), 0,0525 0,0002 0,0038 41,55 0,0523 99,56 2,171
Mo,CBr, 0,0341 0,0003 0,0045 22,67 0,0338 99,21 0,767
Mo,CCl, 0,0259 0,0003 0,0057 13,56 0,0256 98,91 0,347
Mo,CF, 0,0054 0,0001 0,0054 3,03 0,0053 97,31 0,016
Mo,CF, -(model4) 0,0096 0,0002 0,0071 4,08 0,0094 97,80 0,038
Mo,CO, 0,0079 0,0001 0,0042 5,61 0,0078 98,16 0,044
Mo0,CO, -(model4) 0,0066 0,0001 0,0051 3,88 0,0064 97,75 0,025
Mo,CrCN 0,0125 0,0002 0,0056 6,71 0,0123 98,35 0,083
Mo,CrCNO, 0,0144 0,0002 0,0037 11,53 0,0142 98,74 0,163
Mo,CS, 0,0046 0,0005 0,0050 2,77 0,0041 88,24 0,011
Mo,Hf,C;0, 0,0048 0,0001 0,0016 9,22 0,0048 98,73 0,044
Mo,HfC, 0,0029 0,0001 0,0033 2,65 0,0029 97,13 0,008
Mo,HfC,0; 0,0078 0,0001 0,0022 10,79 0,0077 98,90 0,083
Mo,HfCN 0,0068 0,0001 0,0038 5,38 0,0066 98,05 0,036
Mo,HfCNO, 0,0096 0,0001 0,0026 11,13 0,0095 98,79 0,106
Mo;N 0,0055 0,0002 0,0060 2,73 0,0053 97,12 0,015
Mo;N(OH). 0,0148 0,0001 0,0032 13,70 0,0147 99,17 0,202
Mo,Nb,Cs 0,0066 0,0001 0,0039 5,03 0,0065 98,02 0,033
Mo,NbC, 0,0039 0,0001 0,0042 2,78 0,0038 97,28 0,010
Mo,NbCN 0,0093 0,0002 0,0046 6,06 0,0091 98,25 0,055
Mo,NbCNO, 0,0123 0,0001 0,0032 11,62 0,0122 98,79 0,142
Mo;NF, 0,0052 0,0001 0,0031 5,01 0,0051 98,04 0,026
Mo;NO, 0,0070 0,0001 0,0040 5,26 0,0068 98,06 0,036
Mo,ScC, 0,0048 0,0001 0,0050 2,84 0,0046 97,14 0,013
Mo,ScC,0, 0,0106 0,0001 0,0031 10,41 0,0105 98,89 0,109
Mo,Ta,Cs 0,0001 0,0000 0,0000 4,60 0,0001 97,95 0,000
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Mo,TaCN 0,0002 0,0000 0,0001 5,71 0,0002 98,18 0,001
Mo,TaCNO; 0,0002 0,0000 0,0001 11,05 0,0002 98,77 0,002
Mo, TaC, 0,0001 0,0000 0,0001 2,69 0,0001 97,13 0,000
Mo,Ti,Cs 0,0095 0,0002 0,0051 5,60 0,0093 98,15 0,052
Mo0,Ti,C3(OH)15Fos 0,0130 0,0001 0,0028 13,75 0,0129 99,02 0,177
Mo, Ti,C5015F05 0,0078 0,0001 0,0031 7,56 0,0077 98,42 0,058
Mo,Ti,C30, 0,0079 0,0001 0,0027 8,73 0,0078 98,59 0,068
Mo, TiC, 0,0048 0,0001 0,0049 2,93 0,0046 97,24 0,014
Mo, TiC2(O15F0s) 0,0179 0,0001 0,0033 16,23 0,0179 99,53 0,290
Mo, TiC,(OH) 0,0195 0,0001 0,0031 19,09 0,0193 99,34 0,369
Mo, TiC,F, 0,0142 0,0002 0,0047 9,16 0,0140 98,61 0,128
Mo,TiC,0, 0,0103 0,0001 0,0033 9,47 0,0102 98,67 0,096
Mo, TiCN 0,0119 0,0002 0,0057 6,30 0,0117 98,29 0,074
Mo,TiCNO, 0,0143 0,0002 0,0037 11,45 0,0141 98,78 0,162
Mo,V,Cs 0,0093 0,0002 0,0050 5,61 0,0091 98,16 0,051
Mo,VC, 0,0048 0,0001 0,0048 2,96 0,0046 97,31 0,014
Mo,VCN 0,0118 0,0002 0,0056 6,29 0,0116 98,27 0,073
Mo,VCNO, 0,0139 0,0002 0,0037 11,17 0,0137 98,82 0,153
Mo,Zr,C;0, 0,0068 0,0001 0,0022 9,35 0,0067 98,80 0,063
Mo,ZrC, 0,0038 0,0001 0,0042 2,69 0,0037 97,05 0,010
Mo,ZrC,0, 0,0106 0,0001 0,0027 11,57 0,0105 98,98 0,121
Mo,ZrCN 0,0089 0,0002 0,0049 5,53 0,0088 98,16 0,049
Mo0,ZrCNO; 0,0122 0,0001 0,0032 11,40 0,0120 98,79 0,137
MosC, 0,0071 0,0001 0,0042 5,02 0,0069 97,98 0,035
Mo;C,(OH), 0,0010 0,0000 0,0008 3,51 0,0009 99,27 0,003
MosC,F, 0,0053 0,0001 0,0018 8,79 0,0052 98,93 0,046
Mo;CoH, 0,0082 0,0001 0,0028 8,78 0,0080 98,72 0,071
MosC,0, 0,0119 0,0001 0,0025 13,96 0,0118 99,09 0,164
Mos;CN 0,0092 0,0002 0,0048 5,75 0,0091 98,25 0,052
Mo;N, 0,0043 0,0001 0,0034 3,80 0,0042 97,70 0,016
Mo3N2(OH), 0,0001 0,0000 0,0004 0,69 0,0001 99,07 0,000
MosN;F, 0,0045 0,0000 0,0016 8,56 0,0044 99,06 0,038
MosNzH> 0,0048 0,0001 0,0028 5,15 0,0047 98,17 0,024
MosN,0, 0,0083 0,0001 0,0020 12,48 0,0082 99,11 0,102
Mo,Cs 0,0069 0,0001 0,0041 5,06 0,0068 98,11 0,034
Mo,Cs(OH). 0,0071 0,0001 0,0020 10,69 0,0070 99,03 0,075
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Mo,CsF, 0,0040 0,0001 0,0023 5,32 0,0039 98,09 0,021
Mo,C50, 0,0063 0,0001 0,0024 7,89 0,0062 98,54 0,049
Mo;N3 0,0039 0,0001 0,0034 3,48 0,0038 97,52 0,013
Mo,N3(OH), 0,0051 0,0001 0,0022 6,82 0,0050 98,47 0,034
Mo,N;F, 0,0033 0,0001 0,0025 4,03 0,0033 97,69 0,013
MosN3zH> 0,0026 0,0001 0,0017 4,54 0,0025 98,03 0,012
Mo;N30, 0,0044 0,0001 0,0028 4,77 0,0043 98,01 0,021
MoCrC 0,0071 0,0002 0,0097 2,19 0,0069 96,58 0,015
MoCrCO; -(model4) 0,0087 0,0002 0,0061 4,27 0,0085 97,89 0,036
MoWC 0,0039 0,0001 0,0054 2,15 0,0037 96,58 0,008
MoWC(NCO), 0,0182 0,0002 0,0034 15,88 0,0180 99,03 0,286
MoWC(OCN), 0,0212 0,0002 0,0035 18,29 0,0210 99,11 0,383
MoWC(SCN), 0,0416 0,0002 0,0032 39,33 0,0414 99,54 1,629
MoWCClI, 0,0231 0,0002 0,0046 14,99 0,0229 98,94 0,343
MoWCF, 0,0032 0,0001 0,0085 1,12 0,0031 97,36 0,003
MoWCO,-(model2) 0,0052 0,0001 0,0035 4,39 0,0051 97,83 0,022
Nbo4V16C 0,1839 0,0008 0,0157 35,17 0,1832 99,59 6,443
NbogV1.C 0,0544 0,0005 0,0142 11,53 0,0539 99,08 0,622
Nb; ,V,sC 0,0271 0,0004 0,0129 6,32 0,0267 98,48 0,169
Nb, 33C 2,6409 0,0026 0,0103 768,46 2,6383 99,90 2027,460
Nb.6V0.4C 0,0160 0,0003 0,0120 4,01 0,0157 97,87 0,063
Nb,C 0,0084 0,0002 0,0084 3,03 0,0082 97,26 0,025
Nb,C(OH), 0,0089 0,0001 0,0043 6,26 0,0088 98,46 0,055
Nb,CF, 0,0056 0,0001 0,0049 3,45 0,0055 97,59 0,019
Nb,CO, 0,0080 0,0002 0,0054 4,49 0,0079 97,87 0,035
Nb,CrCN 0,0129 0,0002 0,0058 6,61 0,0127 98,32 0,084
Nb,CrCNO, 0,0141 0,0002 0,0034 12,37 0,0139 98,88 0,173
Nb,HfCN 0,0070 0,0001 0,0040 5,28 0,0069 98,11 0,036
Nb;HfCNO, 0,0088 0,0001 0,0023 11,31 0,0087 98,90 0,099
Nb,MoCN 0,0100 0,0002 0,0050 5,95 0,0098 98,25 0,058
Nb,MoCNO, 0,0118 0,0001 0,0029 12,10 0,0117 98,84 0,141
Nb,N 0,0064 0,0002 0,0079 2,44 0,0062 96,82 0,015
Nb,N(OH). 0,0090 0,0002 0,0049 5,52 0,0089 98,19 0,049
Nb,NF, 0,0053 0,0001 0,0035 4,47 0,0051 97,86 0,023
Nb,NH, 0,0039 0,0001 0,0055 2,12 0,0037 96,80 0,008
Nb,NO, 0,0071 0,0002 0,0052 4,08 0,0069 97,71 0,028
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Nb,Ta,Cs 0,0001 0,0000 0,0000 4,71 0,0001 97,94 0,000
Nb,TaCN 0,0002 0,0000 0,0001 5,74 0,0002 98,19 0,001
Nb,TaCNO, 0,0002 0,0000 0,0001 11,61 0,0002 98,86 0,002
Nb,TiCN 0,0122 0,0002 0,0059 6,20 0,0119 98,20 0,074
Nb,TiCNO, 0,0143 0,0002 0,0034 12,80 0,0142 98,94 0,182
Nb,VCN 0,0119 0,0002 0,0059 6,01 0,0117 98,28 0,070
Nb,VCNO, 0,0134 0,0002 0,0034 11,78 0,0133 98,85 0,157
Nb,W,Cs 0,0050 0,0001 0,0028 5,27 0,0049 98,10 0,026
Nb2Zr,Cq 0,0067 0,0001 0,0042 4,73 0,0065 97,97 0,031
Nb,ZrCN 0,0093 0,0002 0,0051 5,44 0,0091 98,05 0,049
Nb,ZrCNO, 0,0109 0,0001 0,0029 11,10 0,0108 98,81 0,120
NbsC, 0,0079 0,0002 0,0053 4,44 0,0077 97,88 0,034
NbsC,(OH), 0,0067 0,0000 0,0020 10,24 0,0067 99,32 0,068
NbsCoF, 0,0056 0,0001 0,0026 6,38 0,0055 98,42 0,035
NbsC,H, 0,0039 0,0001 0,0022 5,45 0,0039 98,44 0,021
NbsC,0, 0,0094 0,0001 0,0032 8,90 0,0093 98,74 0,082
NbsCN 0,0095 0,0002 0,0053 5,43 0,0093 98,20 0,051
Nb;CNO, 0,0116 0,0001 0,0030 11,77 0,0115 98,87 0,135
NbsN, 0,0047 0,0001 0,0038 3,70 0,0045 97,61 0,017
NbsN,(OH), 0,0002 0,0000 0,0006 1,31 0,0002 98,86 0,000
NbsN,F, 0,0046 0,0000 0,0017 8,04 0,0045 98,99 0,036
NbsNzH, 0,0047 0,0001 0,0023 6,19 0,0046 98,51 0,028
NbsN,O, 0,0078 0,0001 0,0027 8,47 0,0077 98,71 0,065
Nb,C; 0,0059 0,0001 0,0040 4,43 0,0058 97,90 0,026
Nb,C3(OH), 0,0057 0,0000 0,0015 11,47 0,0056 99,35 0,064
Nb,CsF, 0,0044 0,0001 0,0019 6,90 0,0043 98,54 0,030
Nb,C;3H, 0,0032 0,0001 0,0018 5,14 0,0031 98,24 0,016
Nb,C;0, 0,0070 0,0001 0,0025 8,36 0,0069 98,62 0,058
NbsN3 0,0042 0,0001 0,0038 3,29 0,0041 97,42 0,013
NbsN3(OH), 0,0056 0,0001 0,0020 8,24 0,0055 98,83 0,046
Nb,NsF, 0,0035 0,0001 0,0023 4,57 0,0034 97,89 0,016
Nb4N30, 0,0054 0,0001 0,0026 6,32 0,0053 98,27 0,034
NbsC4(OH), 0,0006 0,0000 0,0006 2,73 0,0005 99,05 0,001
NbsC4F. 0,0034 0,0001 0,0015 6,77 0,0033 98,52 0,023
NbsC40, 0,0055 0,0001 0,0018 9,19 0,0054 98,67 0,050
NbCrN(NCO), 0,0433 0,0003 0,0047 27,59 0,0430 99,33 1,185
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NbCrN(NCS), 0,7617 0,0010 0,0024 938,75 0,7607 99,87 714,112
NbCrN(OCN), 0,0321 0,0003 0,0053 18,32 0,0318 99,08 0,583
NbCrN(SCN), 0,0725 0,0003 0,0044 48,95 0,0722 99,60 3,535
NbCrNBr, 0,0477 0,0004 0,0052 27,53 0,0473 99,22 1,302
NbCrNCl, 0,0362 0,0004 0,0070 15,47 0,0359 98,93 0,555
NbCrNF, 0,0079 0,0002 0,0065 3,65 0,0077 97,65 0,028
NbMoN(NCO), 0,0217 0,0002 0,0045 14,40 0,0215 98,98 0,309
NbMoN(NCS), 0,4042 0,0007 0,0041 297,17 0,4035 99,82 119,912
NbMoN(OCN), 0,0000 0,0000 0,0004 0,23 0,0000 95,90 0,000
NbMoN(SCN), 0,0594 0,0002 0,0039 45,84 0,0592 99,59 2,713
NbMoNBr, 0,0373 0,0003 0,0048 23,54 0,0370 99,20 0,872
NbMoNCl, 0,0262 0,0003 0,0060 13,04 0,0259 98,86 0,338
NbMoN(CN), 0,0119 0,0002 0,0052 6,91 0,0117 98,28 0,081
NbMoNF, 0,0072 0,0002 0,0057 3,77 0,0070 97,58 0,026
NbWN(NCO), 0,0171 0,0002 0,0035 14,74 0,0169 98,96 0,249
NbWN(NCS), 0,3290 0,0006 0,0032 307,15 0,3284 99,82 100,883
NbWN(OCN), 0,0189 0,0002 0,0035 16,13 0,0187 99,04 0,302
NbWN(SCN), 0,0440 0,0002 0,0032 40,69 0,0438 99,52 1,783
NbWNBT, 0,0328 0,0002 0,0038 25,94 0,0325 99,26 0,844
NbWNCI, 0,0218 0,0002 0,0046 14,23 0,0216 98,90 0,307
NbWN(CN), 0,0071 0,0001 0,0043 4,90 0,0069 97,93 0,034
NbWNF, 0,0054 0,0001 0,0046 3,54 0,0053 97,64 0,019
Sc,C 0,0104 0,0004 0,0162 1,92 0,0100 96,40 0,019
Sc,C(CN), 0,0152 0,0003 0,0016 27,72 0,0149 97,85 0,412
Sc,C(NCO), 0,0014 0,0000 0,0014 2,82 0,0013 98,94 0,004
Sc,C(NCS), 0,4379 0,0006 0,0052 251,32 0,4373 99,86 109,895
Sc,C(OCI), 0,0469 0,0005 0,0079 17,78 0,0464 99,04 0,825
Sc,C(OCN), 0,0018 0,0000 0,0019 2,95 0,0018 98,92 0,005
Sc,C(OH), 0,0125 0,0002 0,0072 5,17 0,0123 98,29 0,064
Sc,C(SCN), 0,0558 0,0004 0,0062 27,18 0,0554 99,34 1,506
Sc,CBr; 0,0348 0,0004 0,0066 15,82 0,0345 98,99 0,546
Sc,CCl, 0,0397 0,0004 0,0092 12,93 0,0393 98,87 0,508
Sc.CF; 0,0087 0,0002 0,0084 3,13 0,0085 97,36 0,027
Sc,CF; -(model2) 0,0124 0,0003 0,0093 3,99 0,0121 97,70 0,048
Sc,CF; -(model3) 0,0140 0,0003 0,0118 3,57 0,0137 97,56 0,049
Sc,CF; -(model4) 0,0176 0,0004 0,0125 4,24 0,0172 97,79 0,073
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Sc,CO; -(model3) 0,0144 0,0004 0,0116 3,70 0,0140 97,49 0,052
Sc,CO; -(model4) 0,0117 0,0003 0,0093 3,80 0,0114 97,64 0,043
Sc:N 0,0077 0,0003 0,0137 1,69 0,0074 96,29 0,013
Sc,N(OH), 0,0119 0,0002 0,0071 5,00 0,0117 98,22 0,058
ScNF, 0,0074 0,0002 0,0077 2,89 0,0072 97,26 0,021
Sc;NF; -(model3) 0,0149 0,0003 0,0115 3,88 0,0145 97,72 0,056
Sc;NF; -(model4) 0,0114 0,0003 0,0094 3,65 0,0112 97,54 0,041
Sc:NO; 0,0111 0,0003 0,0093 3,56 0,0108 97,57 0,038
Sc;NO; -(model2) 0,0115 0,0002 0,0072 4,78 0,0113 97,92 0,054
ScsCs 0,0088 0,0002 0,0097 2,72 0,0085 97,15 0,023
Sc3C2(OH), 0,0092 0,0001 0,0039 7,10 0,0091 99,05 0,065
ScsC2Br, 0,0058 0,0001 0,0027 6,46 0,0057 98,56 0,037
ScsCaF 0,0078 0,0001 0,0043 541 0,0076 98,34 0,041
SciC20, 0,0128 0,0002 0,0074 5,23 0,0126 98,08 0,066
ScsN; 0,0058 0,0002 0,0080 2,16 0,0056 96,71 0,012
Sc3N2(OH), 0,0084 0,0001 0,0033 7,68 0,0084 99,14 0,064
ScsN,F, 0,0065 0,0001 0,0042 4,64 0,0064 98,04 0,030
ScsN; 0, 0,0096 0,0002 0,0053 5,45 0,0095 98,16 0,052
Sc,Cs 0,0087 0,0002 0,0080 3,26 0,0084 97,51 0,028
Sc4C3(OH), 0,0076 0,0001 0,0029 7,88 0,0075 99,01 0,059
Sc,CsF, 0,0067 0,0001 0,0037 5,38 0,0066 98,18 0,035
ScyC30, 0,0103 0,0002 0,0044 7,04 0,0101 98,41 0,071
ScyN3 0,0046 0,0001 0,0062 2,23 0,0045 96,84 0,010
ScsN3(OH), 0,0084 0,0001 0,0031 8,03 0,0083 98,97 0,066
ScaNsF 0,0053 0,0001 0,0037 4,30 0,0052 97,97 0,022
SciN;0; 0,0078 0,0001 0,0043 5,45 0,0076 98,17 0,041
ScCrC(OCN), 0,0393 0,0004 0,0066 17,75 0,0390 99,11 0,692
ScCrC(OH), 0,0171 0,0003 0,0072 7,13 0,0168 98,45 0,120
ScCrCF, 0,0101 0,0003 0,0086 3,50 0,0098 97,45 0,034
ScHN(SCN), 0,0392 0,0002 0,0035 33,21 0,0390 99,51 1,295
ScHNO, 0,0060 0,0001 0,0048 3,80 0,0059 97,53 0,022
ScNbCO, 0,0091 0,0002 0,0069 3,94 0,0089 97,57 0,035
ScTaCO, 0,0001 0,0000 0,0001 3,94 0,0001 97,75 0,000
ScTINO, 0,0102 0,0002 0,0080 3,82 0,0100 97,63 0,038
ScVCO, 0,0107 0,0003 0,0086 3,76 0,0105 97,61 0,039
ScYC(CN), 0,0121 0,0002 0,0071 511 0,0119 98,12 0,061
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ScYC(NCO), 0,0224 0,0003 0,0060 11,20 0,0222 98,82 0,248
ScYC(NCS), 0,2137 0,0005 0,0056 113,85 0,2132 99,78 24,278
ScYC(OCI), 0,0248 0,0003 0,0070 10,63 0,0245 98,72 0,260
ScYC(OCN), 0,0270 0,0003 0,0058 14,09 0,0267 98,96 0,377
ScYC(OH), 0,0112 0,0002 0,0061 5,53 0,0111 98,32 0,061
ScYC(SCN), 0,0484 0,0003 0,0048 30,00 0,0482 99,45 1,445
ScYCBr, 0,0328 0,0003 0,0055 17,91 0,0325 99,10 0,582
ScYCCl, 0,0263 0,0003 0,0079 9,93 0,0259 98,68 0,257
ScYCF, 0,0095 0,0002 0,0081 3,53 0,0092 97,46 0,033
ScZrN(SCN), 0,0589 0,0003 0,0048 37,07 0,0586 99,52 2,173
ScZrNO, 0,0090 0,0002 0,0070 3,87 0,0088 97,70 0,034
Ta,C 0,0001 0,0000 0,0000 3,47 0,0001 97,55 0,000
Ta,C(OH), 0,0001 0,0000 0,0000 10,07 0,0001 98,93 0,001
Ta,CF, 0,0000 0,0000 0,0000 3,57 0,0000 97,71 0,000
Ta,CO, 0,0001 0,0000 0,0000 4,76 0,0001 97,99 0,000
Ta,CrCN 0,0001 0,0000 0,0000 5,82 0,0001 98,19 0,000
Ta,CrCNO; 0,0001 0,0000 0,0000 10,73 0,0001 98,84 0,001
Ta;HfCN 0,0001 0,0000 0,0000 4,84 0,0001 97,94 0,000
Ta,HfCNO, 0,0001 0,0000 0,0000 10,04 0,0001 98,79 0,001
Ta,MoCN 0,0001 0,0000 0,0000 5,38 0,0001 98,07 0,000
Ta,MoCNO, 0,0001 0,0000 0,0000 10,54 0,0001 98,78 0,001
TaN 0,0000 0,0000 0,0000 2,80 0,0000 97,18 0,000
Ta;N(OH), 0,0001 0,0000 0,0000 11,95 0,0001 99,06 0,001
Ta;NbCN 0,0001 0,0000 0,0000 5,23 0,0001 98,09 0,000
Ta,NbCNO, 0,0001 0,0000 0,0000 10,47 0,0001 98,75 0,001
TaNF; 0,0000 0,0000 0,0000 5,17 0,0000 98,21 0,000
Ta,NH, 0,0000 0,0000 0,0000 2,08 0,0000 96,72 0,000
Ta,NO, 0,0000 0,0000 0,0000 4,18 0,0000 97,79 0,000
Ta,TICN 0,0001 0,0000 0,0000 5,57 0,0001 98,14 0,000
Ta, TICNO; 0,0001 0,0000 0,0000 11,15 0,0001 98,85 0,001
Ta,VCN 0,0001 0,0000 0,0000 5,43 0,0001 98,19 0,000
Ta;VCNO, 0,0001 0,0000 0,0000 10,20 0,0001 98,78 0,001
Ta,ZrCN 0,0001 0,0000 0,0000 4,97 0,0001 98,00 0,000
Ta,ZrCNO, 0,0001 0,0000 0,0000 10,11 0,0001 98,74 0,001
TasC, 0,0001 0,0000 0,0000 5,17 0,0001 98,15 0,000
TazCy(OH), 0,0000 0,0000 0,0000 8,82 0,0000 99,33 0,000
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TasC,F, 0,0000 0,0000 0,0000 8,19 0,0000 98,82 0,000
TasCoH: 0,0000 0,0000 0,0000 4,66 0,0000 98,41 0,000
Ta;C,0; 0,0001 0,0000 0,0000 9,32 0,0001 98,69 0,001
Tas;CN 0,0000 0,0000 0,0000 4,50 0,0000 97,95 0,000
TasCNO, 0,0001 0,0000 0,0000 10,30 0,0001 98,80 0,001
TasN; 0,0000 0,0000 0,0000 4,42 0,0000 97,82 0,000
TasN,(OH), 0,0000 0,0000 0,0000 0,32 0,0000 98,88 0,000
TazNoF, 0,0000 0,0000 0,0000 8,67 0,0000 99,10 0,000
TasN;H, 0,0000 0,0000 0,0000 4,98 0,0000 98,38 0,000
TasN,0, 0,0001 0,0000 0,0000 9,65 0,0001 98,84 0,001
Ta,Cs 0,0000 0,0000 0,0000 5,28 0,0000 98,12 0,000
Ta,C3(OH), 0,0000 0,0000 0,0000 14,15 0,0000 99,40 0,001
Ta,CsF2 0,0000 0,0000 0,0000 7,55 0,0000 98,54 0,000
Ta,CsH, 0,0000 0,0000 0,0000 4,80 0,0000 98,33 0,000
Ta,C;0; 0,0000 0,0000 0,0000 8,62 0,0000 98,58 0,000
TasNs; 0,0000 0,0000 0,0000 3,83 0,0000 97,65 0,000
TasN3(OH), 0,0000 0,0000 0,0000 8,89 0,0000 98,93 0,000
TasNsF, 0,0000 0,0000 0,0000 4,89 0,0000 98,01 0,000
TasNzH, 0,0000 0,0000 0,0000 4,32 0,0000 98,09 0,000
TasN;0, 0,0000 0,0000 0,0000 6,74 0,0000 98,32 0,000
TaCrN(OCN), 0,0004 0,0000 0,0001 16,74 0,0004 99,03 0,006
TaCrN(SCN), 0,0009 0,0000 0,0001 38,32 0,0009 99,49 0,035
TaCrNBr, 0,0009 0,0000 0,0001 31,97 0,0009 99,35 0,030
TaCrNCl, 0,0005 0,0000 0,0001 17,09 0,0005 99,05 0,008
TaCrNF, 0,0001 0,0000 0,0001 3,46 0,0001 97,60 0,000
TaMoN(NCO), 0,0003 0,0000 0,0001 12,94 0,0003 98,92 0,004
TaMoN(NCS), 0,0056 0,0000 0,0001 218,95 0,0056 99,81 1,224
TaMoN(SCN), 0,0006 0,0000 0,0000 33,68 0,0006 99,62 0,019
TaMoNBr, 0,0007 0,0000 0,0001 22,17 0,0007 99,16 0,015
TaMoNClI, 0,0004 0,0000 0,0001 12,60 0,0004 98,82 0,005
TaMoNF, 0,0001 0,0000 0,0001 3,63 0,0001 97,52 0,000
TaWN(CN), 0,0001 0,0000 0,0001 5,17 0,0001 98,04 0,001
TaWN(NCO), 0,0003 0,0000 0,0001 12,96 0,0003 98,91 0,004
TaWNBr, 0,0007 0,0000 0,0001 24,06 0,0007 99,21 0,018
TaWNCI, 0,0005 0,0000 0,0001 15,94 0,0005 99,00 0,007
Tio.sNby6C 0,0193 0,0003 0,0092 6,32 0,0189 98,24 0,120
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TiogNby ,C 0,0339 0,0004 0,0091 11,24 0,0336 98,89 0,377
Tiy2Nbo sC 0,0840 0,0005 0,0099 25,49 0,0835 99,39 2,128
Ti1sNbosC 0,0198 0,0004 0,0141 4,20 0,0194 97,92 0,082
Ti1sNbo.sC 0,0442 0,0005 0,0164 8,06 0,0437 98,91 0,352
Ti1wCoF, 0,0104 0,0001 0,0014 21,78 0,0103 99,34 0,225
TiwwNgF2 0,0053 0,0001 0,0013 12,37 0,0052 99,01 0,064
Ti,C 0,0104 0,0003 0,0140 2,23 0,0100 96,68 0,022
Ti,C(OH), 0,0148 0,0002 0,0067 6,65 0,0145 98,51 0,097
Ti,CCl, 0,0059 0,0002 0,0061 2,92 0,0058 97,28 0,017
Ti,CF, 0,0077 0,0002 0,0073 3,16 0,0075 97,49 0,024
Ti,CF,-(model2) 0,0151 0,0003 0,0096 4,73 0,0148 97,90 0,070
Ti,CF,-(model3) 0,0166 0,0003 0,0107 4,64 0,0163 97,97 0,076
Ti,CF,-(model4) 0,0247 0,0004 0,0124 5,95 0,0243 98,30 0,144
Ti,CO0.11F 189 0,0102 0,0002 0,0079 3,89 0,0100 97,70 0,039
Ti,COq.44F 156 0,0113 0,0002 0,0079 4,31 0,0110 97,80 0,048
Ti,COq67F1.33 0,0114 0,0003 0,0079 4,32 0,0112 97,77 0,048
Ti,COggoF1.11 0,0121 0,0002 0,0080 4,55 0,0119 98,02 0,054
Ti;CO1.33F 067 0,0121 0,0003 0,0081 4,49 0,0119 97,82 0,053
Ti,CO, 0,0108 0,0003 0,0083 3,88 0,0105 97,66 0,041
Ti,CO,-(model2) 0,0125 0,0003 0,0082 4,55 0,0122 97,86 0,056
Ti,CO,-(model3) 0,0143 0,0003 0,0103 4,18 0,0140 97,73 0,059
Ti,CrCN 0,0234 0,0004 0,0091 7,67 0,0230 98,44 0,177
Ti,CrCNO, 0,0247 0,0003 0,0054 13,65 0,0244 98,89 0,333
Ti,HfCN 0,0104 0,0002 0,0054 5,80 0,0102 98,25 0,059
Ti,HfCNO, 0,0136 0,0002 0,0033 12,29 0,0134 98,86 0,165
Ti,MoCN 0,0162 0,0003 0,0074 6,62 0,0160 98,34 0,106
Ti.MoCNO, 0,0188 0,0002 0,0044 12,86 0,0186 98,85 0,239
Ti,N 0,0075 0,0003 0,0122 1,84 0,0072 96,23 0,013
Ti;N(OH), 0,0130 0,0002 0,0065 5,97 0,0128 98,33 0,076
TiNb,Cs 0,0095 0,0002 0,0054 5,29 0,0093 98,10 0,049
Ti,NbC, 0,0061 0,0002 0,0064 2,87 0,0059 97,32 0,017
Ti,NbCN 0,0166 0,0003 0,0075 6,68 0,0163 98,33 0,109
TiNbCNO, 0,0194 0,0002 0,0045 13,07 0,0192 98,89 0,250
Ti,NF, 0,0067 0,0002 0,0071 2,84 0,0065 97,19 0,019
Ti.NF,-(model2) 0,0147 0,0003 0,0091 4,83 0,0144 97,85 0,069
Ti:NO; 0,0095 0,0002 0,0076 3,72 0,0092 97,69 0,034
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Ti,NO,-(modeld) 0,0268 0,0004 0,0124 6,50 0,0264 98,47 0,172
Ti.NS, 0,0060 0,0002 0,0056 3,18 0,0058 97,25 0,018
Ti,Ta,Cs 0,0001 0,0000 0,0000 5,30 0,0001 98,14 0,000
Ti,TaC, 0,0001 0,0000 0,0001 2,73 0,0001 97,15 0,000
Ti,TaCN 0,0002 0,0000 0,0001 6,40 0,0002 98,37 0,001
Ti, TaCNO, 0,0003 0,0000 0,0001 12,66 0,0003 98,85 0,003
Ti,VC, 0,0084 0,0002 0,0078 3,24 0,0082 97,49 0,027
Ti,VCN 0,0219 0,0003 0,0092 7,14 0,0215 98,47 0,154
Ti,VCNO, 0,0239 0,0003 0,0054 13,14 0,0236 98,84 0,310
Ti,ZICN 0,0154 0,0003 0,0076 6,10 0,0151 98,18 0,092
Ti,ZrCNO, 0,0187 0,0002 0,0044 12,67 0,0185 98,84 0,234
TisC, 0,0094 0,0002 0,0087 3,25 0,0092 97,45 0,030
TisCo(Og.15F0 83(OH) 1 0) 0,0369 0,0002 0,0043 25,61 0,0367 99,39 0,940
TisCo(Oo1F11(OH)os) 0,0449 0,0003 0,0044 30,93 0,0447 99,44 1,383
Ti:Co(Oo7Fy3) 0,0140 0,0002 0,0046 9,15 0,0138 98,64 0,127
TisCo(OH), 0,0169 0,0001 0,0035 14,62 0,0168 99,37 0,246
TisC,Br, 0,0070 0,0001 0,0027 7,80 0,0069 98,66 0,054
TisC,.Cl, 0,0068 0,0001 0,0036 5,66 0,0067 98,31 0,038
TisCoF 0,0078 0,0001 0,0044 5,34 0,0077 98,15 0,041
TisC,0, 0,0120 0,0002 0,0049 7,32 0,0118 98,55 0,087
TisCSe; 0,0035 0,0001 0,0022 4,68 0,0034 98,25 0,016
TisC,Te, 0,0021 0,0000 0,0015 419 0,0020 98,37 0,009
Ti:CN 0,0207 0,0003 0,0096 6,49 0,0203 98,37 0,132
Ti:CNF, 0,0314 0,0003 0,0063 14,83 0,0310 98,95 0,460
Ti:CNO, 0,0279 0,0003 0,0057 14,60 0,0276 98,98 0,403
TisN(OH)s 0,0129 0,0001 0,0032 12,24 0,0128 99,33 0,157
TisN, 0,0060 0,0002 0,0072 2,50 0,0058 96,82 0,015
Ti:NF, 0,0061 0,0001 0,0038 4,88 0,0060 98,16 0,029
TisNoH, 0,0103 0,0001 0,0044 7,02 0,0102 98,57 0,072
TisN.O, 0,0131 0,0002 0,0046 8,50 0,0130 98,58 0,110
Ti,Cs 0,0076 0,0002 0,0069 3,30 0,0074 97,55 0,024
Ti,C3(OH), 0,0118 0,0001 0,0034 10,49 0,0117 99,02 0,122
TisCsF 0,0061 0,0001 0,0038 4,87 0,0060 98,04 0,029
Ti,CaH, 0,0092 0,0001 0,0039 7,06 0,0091 98,63 0,064
TisC:0, 0,0090 0,0002 0,0042 6,43 0,0088 98,30 0,057
TisNs 0,0045 0,0001 0,0056 2,42 0,0043 96,86 0,010
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TisN3(OH), 0,0148 0,0002 0,0036 12,38 0,0146 98,92 0,181
TiuNsF, 0,0048 0,0001 0,0034 4,28 0,0047 97,84 0,020
TisNzH 0,0058 0,0001 0,0035 4,91 0,0057 97,98 0,028
TisN3O; 0,0068 0,0001 0,0039 5,25 0,0066 98,05 0,035

TisC4 (OH), 0,0170 0,0001 0,0029 17,79 0,0169 99,23 0,301
TisCsF2 0,0087 0,0001 0,0036 7,15 0,0085 98,40 0,061
TisC40, 0,0084 0,0001 0,0032 7,78 0,0082 98,52 0,064
TisN4F, 0,0059 0,0001 0,0030 5,83 0,0058 98,13 0,034
TisCsF> 0,0123 0,0001 0,0027 13,90 0,0122 99,02 0,170
TigNsF, 0,0077 0,0001 0,0021 11,17 0,0076 98,91 0,085
Ti7CeF, 0,0125 0,0001 0,0021 18,03 0,0124 99,21 0,223
TizNeF, 0,0075 0,0001 0,0017 13,10 0,0074 99,08 0,097
TigCiF, 0,0133 0,0001 0,0017 23,77 0,0132 99,39 0,314
TigN7F> 0,0068 0,0001 0,0015 13,71 0,0067 99,15 0,092
TigCsF 0,0109 0,0001 0,0016 20,03 0,0108 99,27 0,216
TigNgF2 0,0052 0,0001 0,0015 10,46 0,0052 98,83 0,054
TiCrCO, 0,0100 0,0002 0,0075 4,01 0,0098 97,73 0,039
TiHfCO, 0,0067 0,0001 0,0039 5,20 0,0066 98,04 0,034

TiHfN(NO), 0,0052 0,0001 0,0046 3,42 0,0051 97,48 0,017

TiMoCO, 0,0068 0,0002 0,0059 3,51 0,0067 97,53 0,023
TiNbC 0,0086 0,0003 0,0134 1,92 0,0083 96,42 0,016
TivC 0,0122 0,0004 0,0183 2,01 0,0118 96,65 0,024
TiIWCO, 0,0048 0,0001 0,0040 3,58 0,0047 97,50 0,017
TiZrCO, 0,0102 0,0002 0,0068 4,48 0,0100 97,84 0,045
V,C 0,0107 0,0003 0,0125 2,58 0,0104 96,98 0,027

V,C(OH), 0,0152 0,0002 0,0066 6,96 0,0150 98,47 0,104
V.CBr, 0,0038 0,0001 0,0043 2,60 0,0037 97,09 0,010

V,CF(OH) 0,0105 0,0002 0,0079 3,98 0,0103 97,81 0,041

V.CF, 0,0078 0,0002 0,0070 3,34 0,0076 97,54 0,025
V,CO, 0,0111 0,0002 0,0076 4,42 0,0109 97,79 0,048
V,CrCN 0,0230 0,0003 0,0088 7,88 0,0227 98,52 0,178

V,CrCNO, 0,0231 0,0002 0,0048 14,41 0,0228 98,94 0,329
V,HfCN 0,0104 0,0002 0,0053 5,94 0,0102 98,18 0,061

V,HfCNO, 0,0120 0,0001 0,0030 11,89 0,0119 98,88 0,141

V,MoCN 0,0162 0,0003 0,0071 6,80 0,0159 98,36 0,108

V>MoCNO, 0,0172 0,0002 0,0040 13,03 0,0170 98,87 0,222
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V2N 0,0078 0,0003 0,0115 2,02 0,0075 96,65 0,015
V,N(OH), 0,0117 0,0002 0,0067 5,23 0,0115 98,14 0,060
V2Nb,C; 0,0095 0,0002 0,0053 5,40 0,0094 98,06 0,051
V,NbCN 0,0165 0,0003 0,0073 6,82 0,0162 98,36 0,111
V,NbCNO, 0,0195 0,0002 0,0038 15,43 0,0193 99,04 0,297
V2NF, 0,0066 0,0002 0,0070 2,84 0,0064 97,13 0,018
V,NO, 0,0093 0,0002 0,0074 3,79 0,0091 97,56 0,034
V,Ta,Cs 0,0001 0,0000 0,0000 4,84 0,0001 98,06 0,000
V,TaC, 0,0001 0,0000 0,0001 4,90 0,0001 98,07 0,001
V,TaCN 0,0002 0,0000 0,0001 6,60 0,0002 98,34 0,001
V,TaCNO, 0,0002 0,0000 0,0001 12,47 0,0002 98,87 0,003
V,Ti,Cs 0,0150 0,0003 0,0074 6,05 0,0147 98,23 0,089
V,TiC, 0,0173 0,0003 0,0093 5,60 0,0170 98,16 0,095
V,TiCN 0,0215 0,0003 0,0090 7,18 0,0212 98,43 0,152
V,TiCNO, 0,0228 0,0002 0,0049 14,03 0,0225 98,92 0,316
V2ZrCN 0,0230 0,0003 0,0088 7,88 0,0227 98,87 0,179
V,ZrCNO, 0,0169 0,0002 0,0040 12,57 0,0167 98,89 0,210
VsC, 0,0081 0,0002 0,0077 3,14 0,0079 97,34 0,025
V3C,(OH), 0,0210 0,0001 0,0033 19,40 0,0209 99,43 0,406
V3C,Br, 0,0039 0,0001 0,0022 5,25 0,0038 98,33 0,020
V;3C,Cl, 0,0118 0,0002 0,0040 8,82 0,0116 98,69 0,102
VsCiF 0,0086 0,0001 0,0036 7,22 0,0085 98,61 0,061
VsC,0, 0,0128 0,0002 0,0046 8,32 0,0126 98,58 0,105
V3CN 0,0203 0,0003 0,0092 6,65 0,0200 98,38 0,133
V3CNO, 0,0272 0,0003 0,0056 14,58 0,0270 99,00 0,393
ViN, 0,0053 0,0002 0,0059 2,73 0,0052 97,13 0,014
V3N2(OH), 0,0440 0,0001 0,0046 28,88 0,0439 99,83 1,269
V3N,F, 0,0069 0,0001 0,0030 6,78 0,0068 98,52 0,046
V3NzH, 0,0099 0,0001 0,0042 7,11 0,0098 98,56 0,070
V3N,0, 0,0252 0,0003 0,0051 14,77 0,0249 98,96 0,368
V,Cs 0,0080 0,0002 0,0062 3,87 0,0078 97,60 0,030
V,4C3(0H), 0,0170 0,0001 0,0030 16,91 0,0169 99,28 0,286
V,4CsF2 0,0061 0,0001 0,0034 5,33 0,0060 98,06 0,032
V,4CsH, 0,0049 0,0001 0,0032 4,56 0,0048 98,03 0,022
V4C30, 0,0088 0,0002 0,0039 6,77 0,0086 98,27 0,059
ViNs 0,0051 0,0001 0,0056 2,74 0,0050 97,13 0,014
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V4N3(OH), 0,0095 0,0001 0,0033 8,64 0,0094 98,79 0,081
ViNsF, 0,0047 0,0001 0,0035 4,01 0,0046 97,65 0,018
V4NsH, 0,0037 0,0001 0,0030 3,72 0,0037 97,86 0,014
VN30, 0,0064 0,0001 0,0037 5,25 0,0063 98,05 0,033

VCrN(NCS), 0,7400 0,0013 0,0047 475,11 0,7386 99,82 350,941
VCrN(SCN), 0,0943 0,0004 0,0052 54,23 0,0939 99,61 5,093
VCrNBr, 0,0710 0,0004 0,0059 36,09 0,0706 99,40 2,546
VCrNF, 0,0081 0,0002 0,0073 3,33 0,0079 97,49 0,026
VMoN(NCO), 0,0271 0,0003 0,0052 15,74 0,0268 99,00 0,422
VMoN(NCS), 0,5221 0,0009 0,0045 351,85 0,5212 99,82 183,388
VMoN(OCN), 0,0309 0,0003 0,0052 17,88 0,0306 99,08 0,547
VMOoN(SCN), 0,0689 0,0003 0,0044 46,91 0,0686 99,59 3,219

VMOoNBr, 0,0543 0,0003 0,0051 31,91 0,0540 99,38 1,723

VMoNCl, 0,0391 0,0004 0,0067 17,58 0,0388 99,03 0,681
VNbC 0,0084 0,0003 0,0129 1,95 0,0081 96,48 0,016

VNbCF2-(model4) 0,0102 0,0002 0,0079 3,89 0,0100 97,71 0,039
VWN(NCO), 0,0168 0,0002 0,0039 12,94 0,0166 98,89 0,215
VWN(OCN), 0,0216 0,0002 0,0039 16,67 0,0214 99,01 0,357

VWNBr, 0,0356 0,0003 0,0041 25,93 0,0353 99,24 0,915
VWNCI, 0,0289 0,0003 0,0050 17,49 0,0286 99,05 0,500
VWNF, 0,0049 0,0001 0,0044 3,35 0,0048 97,43 0,016
Wi.33C 0,8719 0,0007 0,0058 447,92 0,8712 99,91 390,223
W,33C(OH), 0,0090 0,0001 0,0036 7,47 0,0089 98,52 0,066
W133CO, 0,0072 0,0001 0,0041 5,33 0,0071 98,07 0,038
W,C 0,0047 0,0001 0,0038 3,67 0,0046 97,67 0,017

W,C(OH), 0,0080 0,0001 0,0020 12,03 0,0079 99,07 0,095
W,CCl, 0,0192 0,0002 0,0038 15,22 0,0191 98,98 0,290
W,CF, 0,0034 0,0001 0,0020 5,16 0,0033 98,16 0,017
W,CO; 0,0043 0,0001 0,0030 4,28 0,0042 98,18 0,018

W,Hf,C50, 0,0040 0,0000 0,0012 9,68 0,0039 98,76 0,038
W,HfC, 0,0022 0,0001 0,0023 2,85 0,0021 97,24 0,006

W,HfC,0, 0,0063 0,0001 0,0015 12,57 0,0062 98,94 0,078

W:N 0,0031 0,0001 0,0038 2,40 0,0030 96,93 0,007

W,N(CH), 0,0095 0,0001 0,0018 15,75 0,0094 99,22 0,148
W;NF, 0,0032 0,0001 0,0018 5,33 0,0031 98,17 0,017
W,NO, 0,0044 0,0001 0,0022 5,96 0,0043 98,22 0,025
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W,Ti,C;0; 0,0055 0,0001 0,0019 8,88 0,0054 98,65 0,048
W,TiC,0, 0,0081 0,0001 0,0021 11,83 0,0080 98,89 0,095
W,Zr,C30, 0,0051 0,0001 0,0016 9,80 0,0051 98,77 0,050
W,ZrC, 0,0026 0,0001 0,0027 2,90 0,0026 97,28 0,007
W,ZrC,0, 0,0078 0,0001 0,0018 13,03 0,0077 99,01 0,100
WsC, 0,0023 0,0001 0,0023 2,95 0,0022 96,53 0,006
W;5C,(OH), 0,0090 0,0001 0,0015 18,08 0,0089 99,31 0,161
W;5C,F, 0,0031 0,0000 0,0009 9,75 0,0031 99,10 0,030
W5C20, 0,0054 0,0001 0,0014 11,45 0,0053 98,88 0,061
WsN, 0,0024 0,0001 0,0024 3,06 0,0023 96,82 0,007
W;N2(OH), 0,0000 0,0000 0,0001 0,03 0,0000 95,84 0,000
WsN2F, 0,0022 0,0000 0,0008 8,60 0,0022 99,14 0,019
WsN0, 0,0069 0,0001 0,0018 11,80 0,0068 98,88 0,080
W,Cs 0,0040 0,0001 0,0023 5,31 0,0039 98,11 0,021
W,C;(OH), 0,0041 0,0000 0,0011 10,90 0,0040 99,06 0,044
W,CsF, 0,0023 0,0000 0,0013 5,47 0,0023 98,18 0,013
W,CsH, 0,0028 0,0001 0,0015 5,58 0,0027 98,15 0,015
W,C50, 0,0041 0,0001 0,0015 8,15 0,0040 98,50 0,033
WiN; 0,0051 0,0001 0,0021 7,26 0,0050 98,41 0,036
W,N;3(OH), 0,0050 0,0001 0,0013 11,81 0,0049 98,87 0,058
W.,N;F, 0,0033 0,0001 0,0016 6,11 0,0033 98,24 0,020
WiNsH, 0,0022 0,0000 0,0014 4,81 0,0021 97,96 0,010
W.iN;0, 0,0025 0,0001 0,0016 4,56 0,0024 97,90 0,011
WCrC 0,0048 0,0002 0,0063 2,29 0,0046 96,70 0,011
WCrCO,-(model4) 0,0061 0,0001 0,0043 4,28 0,0060 97,80 0,026
Y,C 0,0074 0,0002 0,0099 2,25 0,0072 96,83 0,016
Y2C(CN), 0,0126 0,0002 0,0057 6,71 0,0124 98,40 0,084
Y,C(NCO), 0,0204 0,0002 0,0052 11,83 0,0201 98,91 0,238
Y,C(NCS), 0,0478 0,0001 0,0032 44,84 0,0476 99,74 2,136
Y.C(OCl), 0,0270 0,0003 0,0055 14,65 0,0267 98,98 0,391
Y,C(OCN), 0,0211 0,0002 0,0052 12,18 0,0209 98,85 0,254
Y,C(OH), 0,0072 0,0001 0,0050 4,34 0,0071 98,18 0,031
Y>C(SCN); 0,0423 0,0002 0,0042 30,09 0,0420 99,48 1,265
Y.CBr, 0,0218 0,0002 0,0050 13,08 0,0216 98,89 0,283
Y,CCl, 0,0243 0,0003 0,0067 10,92 0,0240 98,83 0,262
Y.CF; 0,0075 0,0002 0,0060 3,70 0,0073 97,68 0,027
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Y.CO, 0,0127 0,0002 0,0069 5,52 0,0124 98,11 0,069
Y2N 0,0062 0,0002 0,0090 2,07 0,0060 96,64 0,012
Y2N(OH), 0,0072 0,0001 0,0047 4,55 0,0071 98,34 0,032
YoNF, 0,0061 0,0002 0,0054 3,39 0,0060 97,45 0,020
Y,NO, 0,0110 0,0002 0,0068 4,81 0,0107 97,95 0,052
YsC, 0,0061 0,0001 0,0044 4,17 0,0060 97,82 0,025
Y3C2(OH), 0,0010 0,0000 0,0012 2,42 0,0010 99,11 0,002
Y3CoF2 0,0072 0,0001 0,0029 7,50 0,0071 98,64 0,053
Y3C,0; 0,0082 0,0001 0,0021 11,79 0,0081 99,19 0,096
Y3N; 0,0049 0,0001 0,0042 3,53 0,0048 97,59 0,017
Y3N2(OH), 0,0086 0,0001 0,0024 10,83 0,0085 99,23 0,092
Y3NzF; 0,0074 0,0001 0,0028 7,91 0,0073 98,60 0,058
Y3N20, 0,0072 0,0001 0,0022 9,72 0,0071 99,00 0,069
Y4Cs 0,0058 0,0001 0,0046 3,75 0,0057 97,78 0,021

Y 4C5(OH), 0,0008 0,0000 0,0011 2,10 0,0008 98,74 0,002
Y4CsF2 0,0065 0,0001 0,0024 8,19 0,0064 98,74 0,052
Y.4Cs0, 0,0128 0,0001 0,0029 13,30 0,0126 98,94 0,168
YaNs3 0,0042 0,0001 0,0046 2,74 0,0041 97,14 0,011
Y:N3(OH), 0,0055 0,0001 0,0023 7,30 0,0054 98,78 0,040
Y4NsF; 0,0063 0,0001 0,0032 5,82 0,0062 98,21 0,036
Y4N30, 0,0061 0,0001 0,0027 6,68 0,0060 98,46 0,040
YCrC(NCO), 0,0238 0,0003 0,0054 13,25 0,0236 98,94 0,312
YCrC(NCS), 0,3030 0,0006 0,0053 171,18 0,3024 99,81 51,767
YCrC(OCN), 0,0253 0,0003 0,0053 14,42 0,0250 98,99 0,361
YCrC(OH), 0,0130 0,0002 0,0053 7,34 0,0129 98,53 0,094
YCrCBr; 0,0362 0,0003 0,0055 19,63 0,0359 99,15 0,705
YCrCCl, 0,0305 0,0004 0,0075 12,27 0,0302 98,83 0,370
YCrCF, 0,0093 0,0002 0,0065 4,28 0,0091 97,85 0,039
YHfN(SCN), 0,0338 0,0002 0,0037 27,49 0,0336 99,38 0,922
YHfNO, 0,0053 0,0001 0,0036 4,38 0,0052 97,85 0,023
YMoN(NO), 0,0063 0,0002 0,0055 3,43 0,0061 97,43 0,021
YNbCO, 0,0083 0,0002 0,0060 4,19 0,0082 97,84 0,034
YTaCoO, 0,0001 0,0000 0,0001 4,22 0,0001 97,84 0,000
YTiN(NO), 0,0088 0,0002 0,0064 4,10 0,0086 97,76 0,035
YTINO, 0,0082 0,0002 0,0059 4,16 0,0080 97,84 0,033
YVCO, 0,0094 0,0002 0,0071 3,98 0,0092 97,75 0,036
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YVNF, 0,0077 0,0002 0,0058 4,01 0,0075 97,77 0,030
YZrNO, 0,0074 0,0002 0,0050 4,48 0,0073 97,91 0,032
Zr,C 0,0068 0,0002 0,0109 1,88 0,0066 96,51 0,012
Zr,C(OH), 0,0081 0,0001 0,0044 5,60 0,0080 98,43 0,045
Zr,CF, 0,0058 0,0001 0,0051 3,39 0,0057 97,47 0,019
Zr,CFa-(model2) 0,0070 0,0002 0,0054 3,86 0,0068 97,56 0,026
Zr,CF,-(model3) 0,0090 0,0002 0,0080 3,41 0,0088 97,56 0,030
Zr,CO, 0,0087 0,0002 0,0059 4,43 0,0085 97,78 0,038
Zr,CrCN 0,0106 0,0002 0,0059 5,38 0,0104 98,03 0,056
Zr,CrCNO, 0,0120 0,0001 0,0033 10,78 0,0118 98,76 0,128
Zr,HfCN 0,0060 0,0001 0,0040 4,51 0,0059 97,84 0,027
Zr,HfCNO, 0,0080 0,0001 0,0023 10,55 0,0079 98,80 0,084
Zr,MoCN 0,0084 0,0002 0,0050 5,01 0,0082 97,99 0,041
Zr,MoCNO, 0,0100 0,0001 0,0029 10,46 0,0099 98,80 0,103
Zr,N 0,0062 0,0002 0,0083 2,25 0,0060 96,71 0,014
Zr;N(OH). 0,0078 0,0001 0,0042 5,61 0,0077 98,40 0,043
Zr,NbCN 0,0085 0,0002 0,0051 5,00 0,0083 98,00 0,041
Zr;,NbCNO, 0,0102 0,0001 0,0029 10,62 0,0101 98,85 0,107
ZrNF, 0,0052 0,0001 0,0051 3,09 0,0051 97,38 0,016
Zr,NF,-(model2) 0,0081 0,0002 0,0067 3,65 0,0079 97,61 0,029
Zr,NF,-(model4) 0,0064 0,0002 0,0050 3,86 0,0063 97,63 0,024
Zr;NO, 0,0072 0,0002 0,0056 3,88 0,0070 97,68 0,027
Zr;TaCN 0,0001 0,0000 0,0001 4,88 0,0001 97,99 0,001
Zr,TaCNO, 0,0002 0,0000 0,0001 10,23 0,0002 98,84 0,002
Zr,TiICN 0,0103 0,0002 0,0060 511 0,0101 97,99 0,052
Zr;TICNO, 0,0120 0,0001 0,0034 10,58 0,0119 98,77 0,125
Zr;VCN 0,0101 0,0002 0,0060 5,05 0,0099 97,99 0,050
Zr,VCNO, 0,0115 0,0001 0,0033 10,33 0,0114 98,76 0,118
ZrC, 0,0068 0,0002 0,0055 3,69 0,0066 97,66 0,024
Zr;C,(OH), 0,0125 0,0001 0,0027 14,17 0,0124 99,30 0,176
Zr;C,F, 0,0054 0,0001 0,0028 5,88 0,0053 98,28 0,031
Zr;C,H; 0,0036 0,0001 0,0021 521 0,0035 98,55 0,018
Zr3C,0; 0,0096 0,0001 0,0033 8,76 0,0095 98,70 0,083
Zr;CN 0,0081 0,0002 0,0053 4,62 0,0080 98,09 0,037
ZrsCNO; 0,0120 0,0001 0,0034 10,48 0,0119 98,77 0,124
ZrsN2(OH)s3 0,0134 0,0001 0,0026 15,71 0,0133 99,34 0,210
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Zr3N, 0,0047 0,0001 0,0044 3,17 0,0046 97,45 0,014
ZrsNoF, 0,0044 0,0001 0,0023 5,69 0,0043 98,53 0,024
ZrsNqH, 0,0039 0,0001 0,0021 5,54 0,0038 98,59 0,021
Zr3N,0, 0,0077 0,0001 0,0031 7,53 0,0076 98,59 0,057

Zr,Cs 0,0058 0,0001 0,0044 3,99 0,0057 97,74 0,023

Zr,C3(OH), 0,0051 0,0000 0,0018 8,48 0,0050 99,09 0,043
Zr,CsF, 0,0047 0,0001 0,0023 6,10 0,0046 97,24 0,028
Zr,CsH; 0,0062 0,0001 0,0023 8,09 0,0061 98,69 0,050
Zr,C30; 0,0076 0,0001 0,0027 8,46 0,0075 98,57 0,064

ZryNs 0,0038 0,0001 0,0036 3,12 0,0037 97,29 0,012

Zr4,N3(OH), 0,0049 0,0000 0,0017 8,61 0,0049 99,12 0,042
ZryNsF, 0,0037 0,0001 0,0021 512 0,0036 98,09 0,018
Zry,N30, 0,0058 0,0001 0,0026 6,84 0,0057 98,37 0,039
ZrCrNO, 0,0079 0,0002 0,0056 4,23 0,0078 97,80 0,033
ZrHfCO, 0,0051 0,0001 0,0036 4,26 0,0050 97,84 0,021

ZrMoCO, 0,0056 0,0001 0,0052 3,24 0,0054 97,41 0,018
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APPENDIX G: CO2/H2 Mixture Adsorption Performance of MXene Structures at TSA Conditions (120 °C)

MXene Type CO; Adsorption Capasity (mol/kg) C?;Qgio(mgf/)ﬂg) CO2/H: Selectivity C;:rg;i\t,)\//(();k(:lr;gg) % Regenerebility APS
1 bar, 35°C 1 bar, 120°C 1 bar, 35°C 1 bar, 35°C TSA TSA TSA

(CrVv):C, 0,0146 0,0002 0,0071 6,18 0,0143 98,34 0,089
(MO0o,65Y0.33)2CO> 0,0075 0,0002 0,0054 4,17 0,0073 97,78 0,031
(TiV)sC, 0,0168 0,0003 0,0076 6,61 0,0165 98,46 0,109
(TiV)C(CH), 0,0099 0,0003 0,0087 3,42 0,0096 97,38 0,033
(TiV)CF, 0,0108 0,0003 0,0081 4,01 0,0106 97,68 0,042
(TiV)CO, 0,0108 0,0002 0,0081 4,01 0,0106 97,75 0,042
(Wo66Y0.33)2CO; 0,0194 0,0001 0,0021 27,39 0,0193 99,53 0,528
Cr,C 0,0116 0,0003 0,0123 2,82 0,0112 97,27 0,032
Cr,C(OH), 0,0138 0,0002 0,0066 6,27 0,0136 98,37 0,085
Cr,CBr, 0,0502 0,0004 0,0060 25,03 0,0499 99,24 1,248
Cr,CCl, 0,0432 0,0005 0,0083 15,68 0,0427 98,96 0,670
Cr,CF, 0,0077 0,0002 0,0074 311 0,0075 97,36 0,023
Cr,CFCI 0,0122 0,0002 0,0073 5,02 0,0120 97,97 0,060
Cr,CH, 0,0064 0,0002 0,0077 2,51 0,0062 97,06 0,016
Cr,CO, 0,0126 0,0002 0,0067 5,67 0,0124 98,15 0,070
Cr,CS, 0,1866 0,0009 0,0091 61,48 0,1857 99,54 11,419
Cr,HfCN 0,0107 0,0002 0,0049 6,63 0,0106 98,34 0,070
Cr,HfCNO, 0,0151 0,0002 0,0033 13,64 0,0149 98,93 0,204
Cr,MoCN 0,0168 0,0003 0,0066 7,60 0,0166 98,43 0,126
Cr,MoCNO, 0,0207 0,0002 0,0044 14,17 0,0205 98,90 0,290
CrN 0,0070 0,0002 0,0097 2,17 0,0068 96,79 0,015
Cr,N(OH), 0,0122 0,0002 0,0062 5,90 0,0120 98,31 0,071
Cr,Nb,Cs 0,0096 0,0002 0,0051 5,62 0,0094 98,13 0,053
Cr,NbCN 0,0179 0,0003 0,0068 7,93 0,0177 98,47 0,140
Cr,NbCNO, 0,0217 0,0002 0,0045 14,61 0,0215 98,91 0,314
CroNF, 0,0062 0,0002 0,0066 2,84 0,0061 97,31 0,017
Cr,NH, 0,0063 0,0002 0,0069 2,72 0,0061 97,24 0,017
Cr,NO, 0,0089 0,0002 0,0073 3,64 0,0087 97,71 0,032
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CryTa,Csq 0,0001 0,0000 0,0000 4,93 0,0001 98,09 0,000
Cr,TaC, 0,0001 0,0000 0,0001 2,88 0,0001 97,08 0,000
Cr,TaCN 0,0002 0,0000 0,0001 7,18 0,0002 98,44 0,001
Cr,TaCNO, 0,0003 0,0000 0,0001 14,02 0,0003 98,89 0,004
Cr,Ti,Cs 0,0148 0,0002 0,0071 6,24 0,0145 98,31 0,091
Cr,TiC, 0,0082 0,0002 0,0073 3,35 0,0080 97,57 0,027
Cr,TiC,(OH), 0,0303 0,0002 0,0042 21,80 0,0301 99,33 0,656
Cr,TiC,F, 0,0252 0,0003 0,0060 12,69 0,0249 98,86 0,317
Cr;TiC,0; 0,0237 0,0003 0,0053 13,34 0,0234 98,88 0,312
Cr,TiCN 0,0237 0,0003 0,0084 8,43 0,0233 98,58 0,197
Cr,TiCNO, 0,0275 0,0003 0,0054 15,30 0,0272 98,95 0,416
Cr,V,Cs 0,0148 0,0003 0,0069 6,47 0,0145 98,28 0,094
Cr,VC, 0,0079 0,0002 0,0071 3,36 0,0077 97,43 0,026
Cr,VCN 0,0247 0,0003 0,0085 8,76 0,0243 98,61 0,213
Cr,VCNO, 0,0268 0,0003 0,0054 14,93 0,0265 98,96 0,396
Cr,ZrCN 0,0156 0,0003 0,0068 6,92 0,0154 98,33 0,106
Cr,ZrCNO, 0,0295 0,0002 0,0043 20,38 0,0293 99,19 0,597
CriC, 0,0108 0,0002 0,0082 3,96 0,0106 97,83 0,042
Cr3C,(OH), 0,0158 0,0001 0,0039 12,24 0,0157 99,15 0,192
CrsCyoF; 0,0072 0,0001 0,0041 5,31 0,0071 98,23 0,037
CrsC;H, 0,0099 0,0002 0,0048 6,16 0,0098 98,37 0,060
CrsC,0, 0,0602 0,0002 0,0047 38,47 0,0600 99,72 2,309
CrsCN 0,0232 0,0003 0,0084 8,26 0,0229 98,62 0,189
CrsCNO, 0,0311 0,0003 0,0055 16,87 0,0308 99,05 0,519
CrsN, 0,0053 0,0001 0,0055 2,86 0,0051 97,24 0,015
Cr3N,(OH), 0,0109 0,0003 0,0035 9,34 0,0106 97,22 0,099
Cr3NyH, 0,0112 0,0003 0,0051 6,63 0,0109 97,30 0,073
CrsN,0O; 0,0110 0,0002 0,0035 9,30 0,0108 98,32 0,101
Cr,Cs 0,0095 0,0001 0,0067 4,27 0,0094 98,47 0,040
Cr4C3(0OH), 0,0109 0,0002 0,0035 9,34 0,0107 98,10 0,100
Cr,CsF; 0,0056 0,0001 0,0037 4,49 0,0054 97,56 0,024
Cr,C3H, 0,0070 0,0001 0,0041 5,15 0,0068 98,13 0,035
Cr,C30, 0,0083 0,0001 0,0038 6,58 0,0081 98,27 0,054
CryN; 0,0057 0,0002 0,0062 2,73 0,0055 97,17 0,015
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CrsN3(OH), 0,0088 0,0001 0,0033 7,97 0,0087 98,63 0,069
CrsNsF» 0,0045 0,0001 0,0035 3,83 0,0044 97,75 0,017
CrsNsH, 0,0053 0,0001 0,0037 4,31 0,0051 97,83 0,022
CrsN30, 0,0061 0,0001 0,0036 5,10 0,0059 98,04 0,030
CrMoCF, 0,0076 0,0002 0,0065 3,50 0,0074 97,64 0,026
CrWCF, 0,0058 0,0001 0,0044 3,95 0,0057 97,67 0,022

Hf,C 0,0043 0,0001 0,0047 2,78 0,0042 97,11 0,012

Hf,C(CH). 0,0051 0,0001 0,0025 6,15 0,0050 98,49 0,031

Hf,CF, 0,0034 0,0001 0,0029 3,48 0,0033 97,62 0,012
Hf,CF; -(model2) 0,0038 0,0001 0,0033 3,51 0,0037 97,58 0,013
Hf,CF, -(model3) 0,0048 0,0001 0,0048 3,00 0,0047 97,32 0,014
Hf,CF, -(model4) 0,0042 0,0001 0,0042 3,00 0,0041 97,35 0,012

Hf,CO, 0,0051 0,0001 0,0033 4,65 0,0050 97,90 0,023
Hf,CO, -(model2) 0,0034 0,0001 0,0026 3,90 0,0033 97,72 0,013
Hf,CO; -(model3) 0,0045 0,0001 0,0042 3,27 0,0044 97,50 0,014
Hf,CO, -(model4) 0,0051 0,0001 0,0045 3,43 0,0050 97,55 0,017

Hf,CrCN 0,0057 0,0001 0,0035 4,87 0,0056 98,02 0,027
Hf,CrCNO, 0,0067 0,0001 0,0020 9,94 0,0066 98,69 0,066
Hf,MoCN 0,0065 0,0001 0,0028 6,98 0,0064 98,39 0,045
Hf;MoCNO; 0,0114 0,0001 0,0016 20,85 0,0113 99,38 0,236
Hf,N 0,0033 0,0001 0,0043 2,35 0,0032 96,66 0,008

Hf,N(OH), 0,0053 0,0001 0,0022 7,32 0,0052 98,65 0,038
Hf;NbCN 0,0048 0,0001 0,0032 4,48 0,0047 97,82 0,021

Hf;,NbCNO, 0,0061 0,0001 0,0018 9,99 0,0061 98,83 0,060
HfNF, 0,0028 0,0001 0,0024 3,60 0,0028 97,61 0,010

Hf,NF, -(model2) 0,0034 0,0001 0,0025 4,05 0,0033 97,40 0,014
Hf,NF, -(model4) 0,0065 0,0001 0,0047 4,15 0,0063 97,77 0,026
Hf;NO, 0,0044 0,0001 0,0032 4,16 0,0043 97,67 0,018
Hf,TaCN 0,0001 0,0000 0,0001 4,43 0,0001 97,87 0,001

Hf,TaCNO, 0,0002 0,0000 0,0000 10,54 0,0002 98,86 0,002
Hf, TICN 0,0056 0,0001 0,0035 4,71 0,0055 97,98 0,026

Hf,TiCNO, 0,0066 0,0001 0,0020 9,77 0,0065 98,77 0,064
Hf,VCN 0,0054 0,0001 0,0036 4,59 0,0053 97,82 0,024

Hf;VCNO, 0,0066 0,0001 0,0021 9,65 0,0065 98,76 0,063
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Hf,ZrCN 0,0046 0,0001 0,0032 4,23 0,0045 97,76 0,019
Hf,ZrCNO, 0,0061 0,0001 0,0018 9,99 0,0060 98,85 0,060
Hf;C, 0,0038 0,0001 0,0029 3,97 0,0038 97,68 0,015
Hf;C,(OH), 0,0031 0,0000 0,0011 8,25 0,0031 99,24 0,025
Hf:CoF, 0,0030 0,0001 0,0016 5,77 0,0030 98,15 0,017
Hf;CH, 0,0010 0,0000 0,0009 3,34 0,0010 98,37 0,003
Hf:C,0, 0,0052 0,0001 0,0018 8,55 0,0051 98,59 0,044
Hf:CN 0,0038 0,0001 0,0028 4,03 0,0037 97,75 0,015
Hf;,CNO, 0,0059 0,0001 0,0019 9,47 0,0059 98,68 0,056
Hf;N, 0,0026 0,0001 0,0023 3,33 0,0025 97,44 0,008
Hf3N,(OH), 0,0018 0,0000 0,0008 6,35 0,0018 99,25 0,011
Hf3N,F, 0,0025 0,0000 0,0013 5,88 0,0024 98,62 0,014
Hf:N;H, 0,0015 0,0000 0,0010 4,68 0,0015 98,65 0,007
Hf:N,0, 0,0042 0,0001 0,0017 7,41 0,0042 98,51 0,031
Hf,Cs 0,0022 0,0001 0,0020 3,37 0,0021 97,61 0,007
Hf,C3(OH), 0,0034 0,0000 0,0014 7,17 0,0034 98,66 0,024
Hf,CsF, 0,0027 0,0000 0,0013 6,03 0,0026 98,28 0,016
Hf,CsH, 0,0012 0,0000 0,0008 4,37 0,0012 98,46 0,005
Hf,C50, 0,0043 0,0001 0,0015 8,49 0,0042 98,57 0,036
HfN; 0,0021 0,0001 0,0019 3,18 0,0020 97,44 0,006
Hf,N3(OH), 0,0030 0,0000 0,0010 8,99 0,0030 99,10 0,027
Hf;N3F, 0,0020 0,0000 0,0012 5,14 0,0020 98,14 0,010
Hf,NzH, 0,0012 0,0000 0,0009 3,97 0,0011 98,14 0,004
HfN;0, 0,0033 0,0001 0,0014 7,11 0,0032 98,38 0,023
HfCrNO, 0,0053 0,0001 0,0038 4,15 0,0052 97,80 0,022
Mn,C 0,0115 0,0003 0,0120 2,88 0,0112 97,17 0,032
Mn,C(OH), 0,0128 0,0002 0,0063 6,09 0,0126 98,25 0,077
Mn,CF, 0,0070 0,0002 0,0064 3,27 0,0068 97,44 0,022
Mn,CO, 0,0098 0,0002 0,0073 4,02 0,0096 97,78 0,039
Mn;N 0,0063 0,0002 0,0087 2,17 0,0061 96,69 0,013
Mn;N(OH), 0,0099 0,0002 0,0063 4,69 0,0097 97,98 0,045
Mn;NF, 0,0059 0,0002 0,0064 2,74 0,0057 97,35 0,016
Mn;NO, 0,0084 0,0002 0,0067 3,79 0,0082 97,55 0,031
Mn;C, 0,0106 0,0002 0,0078 4,06 0,0103 97,73 0,042
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Mn;C,(OH), 0,0156 0,0001 0,0036 13,00 0,0155 99,11 0,201
Mn3C,F; 0,0069 0,0001 0,0038 5,39 0,0068 98,13 0,036
Mn;C,0, 0,0102 0,0002 0,0043 7,19 0,0101 98,45 0,072

Mn3N, 0,0075 0,0002 0,0078 2,90 0,0073 97,30 0,021

Mn;N2(OH) 0,0127 0,0001 0,0032 11,92 0,0126 99,13 0,150

MnsN,F, 0,0056 0,0001 0,0038 4,36 0,0054 97,93 0,024
Mn,Cs; 0,0092 0,0002 0,0064 4,30 0,0090 97,76 0,039

Mn,Cs(OH), 0,0118 0,0001 0,0031 11,30 0,0117 98,95 0,132
Mn,CsF, 0,0055 0,0001 0,0033 5,02 0,0054 98,05 0,027
Mn,Cs0, 0,0073 0,0001 0,0037 5,92 0,0072 98,13 0,043

MnyN; 0,0050 0,0001 0,0041 3,68 0,0049 97,50 0,018

Mn;N3(OH), 0,0100 0,0001 0,0029 10,34 0,0099 98,93 0,102
Mn;N;zO, 0,0056 0,0001 0,0034 4,91 0,0055 98,04 0,027
Mo, 33C 0,0176 0,0003 0,0117 4,50 0,0173 98,16 0,078

Mo,C 0,0084 0,0002 0,0079 3,22 0,0082 97,33 0,026

Mo,C(NCS), 0,3961 0,0007 0,0040 297,99 0,3955 99,83 117,846

Mo,C(OCN), 0,0276 0,0002 0,0045 18,50 0,0274 99,12 0,507

Mo,C(OH), 0,0078 0,0001 0,0046 5,07 0,0077 98,12 0,039

Mo,C(SCN), 0,0525 0,0002 0,0038 41,55 0,0523 99,56 2,171
Mo,CBr, 0,0341 0,0003 0,0045 22,67 0,0338 99,21 0,767
Mo,CCl, 0,0259 0,0003 0,0057 13,56 0,0256 98,91 0,347
Mo,CF, 0,0054 0,0001 0,0054 3,03 0,0053 97,31 0,016

Mo,CF; -(model4) 0,0096 0,0002 0,0071 4,08 0,0094 97,80 0,038
Mo,CO, 0,0079 0,0001 0,0042 5,61 0,0078 98,16 0,044
Mo,CO; -(model4) 0,0066 0,0001 0,0051 3,88 0,0064 97,75 0,025
Mo,CrCN 0,0125 0,0002 0,0056 6,71 0,0123 98,35 0,083

Mo,CrCNO, 0,0144 0,0002 0,0037 11,53 0,0142 98,74 0,163
Mo,CS; 0,0046 0,0005 0,0050 2,77 0,0041 88,24 0,011

Mo,Hf,C;0, 0,0048 0,0001 0,0016 9,22 0,0048 98,73 0,044
Mo HfC, 0,0029 0,0001 0,0033 2,65 0,0029 97,13 0,008

Mo,HfC,0; 0,0078 0,0001 0,0022 10,79 0,0077 98,90 0,083

Mo,HfCN 0,0068 0,0001 0,0038 5,38 0,0066 98,05 0,036

Mo;HfCNO; 0,0096 0,0001 0,0026 11,13 0,0095 98,79 0,106

Mo;N 0,0055 0,0002 0,0060 2,73 0,0053 97,12 0,015
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Mo,N(OH), 0,0148 0,0001 0,0032 13,70 0,0147 99,17 0,202
Mo,Nb,Cs 0,0066 0,0001 0,0039 5,03 0,0065 98,02 0,033
Mo,NbC, 0,0039 0,0001 0,0042 2,78 0,0038 97,28 0,010
Mo,NbCN 0,0093 0,0002 0,0046 6,06 0,0091 98,25 0,055

Mo;NbCNO, 0,0123 0,0001 0,0032 11,62 0,0122 98,79 0,142
Mo,NF, 0,0052 0,0001 0,0031 5,01 0,0051 98,04 0,026
Mo;NO, 0,0070 0,0001 0,0040 5,26 0,0068 98,06 0,036
Mo,ScC, 0,0048 0,0001 0,0050 2,84 0,0046 97,14 0,013

Mo,ScC,0, 0,0106 0,0001 0,0031 10,41 0,0105 98,89 0,109
Mo,Ta,Cs 0,0001 0,0000 0,0000 4,60 0,0001 97,95 0,000
Mo,TaCN 0,0002 0,0000 0,0001 571 0,0002 98,18 0,001

Mo,TaCNO, 0,0002 0,0000 0,0001 11,05 0,0002 98,77 0,002
Mo, TaC, 0,0001 0,0000 0,0001 2,69 0,0001 97,13 0,000
Mo,Ti,Cs 0,0095 0,0002 0,0051 5,60 0,0093 98,15 0,052

Mo, Ti,C3(OH)15Fos 0,0130 0,0001 0,0028 13,75 0,0129 99,02 0,177
Mo, Ti,C501 5F05 0,0078 0,0001 0,0031 7,56 0,0077 98,42 0,058

Mo, Ti,C30, 0,0079 0,0001 0,0027 8,73 0,0078 98,59 0,068

Mo, TiC, 0,0048 0,0001 0,0049 2,93 0,0046 97,24 0,014
Mo, TiCy(O15Fo5) 0,0179 0,0001 0,0033 16,23 0,0179 99,53 0,290
Mo,TiC,(OH), 0,0195 0,0001 0,0031 19,09 0,0193 99,34 0,369

Mo, TiC,F, 0,0142 0,0002 0,0047 9,16 0,0140 98,61 0,128

Mo, TiC,0, 0,0103 0,0001 0,0033 9,47 0,0102 98,67 0,096
Mo, TiCN 0,0119 0,0002 0,0057 6,30 0,0117 98,29 0,074

Mo, TiCNO, 0,0143 0,0002 0,0037 11,45 0,0141 98,78 0,162
Mo,V,Cs 0,0093 0,0002 0,0050 5,61 0,0091 98,16 0,051

Mo,VC, 0,0048 0,0001 0,0048 2,96 0,0046 97,31 0,014
Mo,VCN 0,0118 0,0002 0,0056 6,29 0,0116 98,27 0,073

Mo,VCNO, 0,0139 0,0002 0,0037 11,17 0,0137 98,82 0,153

Mo,Zr,C30, 0,0068 0,0001 0,0022 9,35 0,0067 98,80 0,063
Mo,ZrC, 0,0038 0,0001 0,0042 2,69 0,0037 97,05 0,010

Mo,ZrC,0, 0,0106 0,0001 0,0027 11,57 0,0105 98,98 0,121
Mo,ZrCN 0,0089 0,0002 0,0049 5,53 0,0088 98,16 0,049

Mo0,ZrCNO; 0,0122 0,0001 0,0032 11,40 0,0120 98,79 0,137

Mo;C, 0,0071 0,0001 0,0042 5,02 0,0069 97,98 0,035
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Mo3C>(OH), 0,0010 0,0000 0,0008 3,51 0,0009 99,27 0,003
Mo3C,F; 0,0053 0,0001 0,0018 8,79 0,0052 98,93 0,046
Mo3CzH; 0,0082 0,0001 0,0028 8,78 0,0080 98,72 0,071
MosC,0, 0,0119 0,0001 0,0025 13,96 0,0118 99,09 0,164

Mo;CN 0,0092 0,0002 0,0048 5,75 0,0091 98,25 0,052
MosN, 0,0043 0,0001 0,0034 3,80 0,0042 97,70 0,016

MosN2(OH), 0,0001 0,0000 0,0004 0,69 0,0001 99,07 0,000
MosN2F, 0,0045 0,0000 0,0016 8,56 0,0044 99,06 0,038
MosNzH> 0,0048 0,0001 0,0028 5,15 0,0047 98,17 0,024
MosN,0, 0,0083 0,0001 0,0020 12,48 0,0082 99,11 0,102

Mo,Cs 0,0069 0,0001 0,0041 5,06 0,0068 98,11 0,034

Mo,C3(OH), 0,0071 0,0001 0,0020 10,69 0,0070 99,03 0,075
Mo,CsF, 0,0040 0,0001 0,0023 5,32 0,0039 98,09 0,021
Mo,C50, 0,0063 0,0001 0,0024 7,89 0,0062 98,54 0,049

Mo;N3 0,0039 0,0001 0,0034 3,48 0,0038 97,52 0,013

Mo;N3(OH) 0,0051 0,0001 0,0022 6,82 0,0050 98,47 0,034
Mo;N3F, 0,0033 0,0001 0,0025 4,03 0,0033 97,69 0,013
MosN3zH> 0,0026 0,0001 0,0017 4,54 0,0025 98,03 0,012
Mo,N;0, 0,0044 0,0001 0,0028 4,77 0,0043 98,01 0,021

MoCrC 0,0071 0,0002 0,0097 2,19 0,0069 96,58 0,015
MoCrCO; -(model4) 0,0087 0,0002 0,0061 4,27 0,0085 97,89 0,036
MowC 0,0039 0,0001 0,0054 2,15 0,0037 96,58 0,008
MoWC(NCO), 0,0182 0,0002 0,0034 15,88 0,0180 99,03 0,286
MoWC(OCN), 0,0212 0,0002 0,0035 18,29 0,0210 99,11 0,383
MoWC(SCN), 0,0416 0,0002 0,0032 39,33 0,0414 99,54 1,629
MoWCClI, 0,0231 0,0002 0,0046 14,99 0,0229 98,94 0,343
MoWCF, 0,0032 0,0001 0,0085 1,12 0,0031 97,36 0,003
MoWCO,-(model2) 0,0052 0,0001 0,0035 4,39 0,0051 97,83 0,022
Nbo.4V16C 0,1839 0,0008 0,0157 35,17 0,1832 99,59 6,443
NbosV1.C 0,0544 0,0005 0,0142 11,53 0,0539 99,08 0,622
Nb; 2VosC 0,0271 0,0004 0,0129 6,32 0,0267 98,48 0,169

Nb, 35C 2,6409 0,0026 0,0103 768,46 2,6383 99,90 2027,460
Nb; 6V0.4C 0,0160 0,0003 0,0120 4,01 0,0157 97,87 0,063
Nb,C 0,0084 0,0002 0,0084 3,03 0,0082 97,26 0,025
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Nb,C(OH), 0,0089 0,0001 0,0043 6,26 0,0088 98,46 0,055
Nb,CF, 0,0056 0,0001 0,0049 3,45 0,0055 97,59 0,019
Nb,CO, 0,0080 0,0002 0,0054 4,49 0,0079 97,87 0,035

Nb,CrCN 0,0129 0,0002 0,0058 6,61 0,0127 98,32 0,084
Nb,CrCNO, 0,0141 0,0002 0,0034 12,37 0,0139 98,88 0,173
Nb,HfCN 0,0070 0,0001 0,0040 5,28 0,0069 98,11 0,036
Nb,HfCNO, 0,0088 0,0001 0,0023 11,31 0,0087 98,90 0,099
Nb,MoCN 0,0100 0,0002 0,0050 5,95 0,0098 98,25 0,058
Nb,MoCNO, 0,0118 0,0001 0,0029 12,10 0,0117 98,84 0,141
Nb;N 0,0064 0,0002 0,0079 2,44 0,0062 96,82 0,015

Nb,N(OH), 0,0090 0,0002 0,0049 5,562 0,0089 98,19 0,049
Nb,NF, 0,0053 0,0001 0,0035 4,47 0,0051 97,86 0,023
Nb,NH, 0,0039 0,0001 0,0055 2,12 0,0037 96,80 0,008
Nb,NO, 0,0071 0,0002 0,0052 4,08 0,0069 97,71 0,028

Nb,Ta,Cs 0,0001 0,0000 0,0000 4,71 0,0001 97,94 0,000
Nb,TaCN 0,0002 0,0000 0,0001 5,74 0,0002 98,19 0,001
Nb,TaCNO, 0,0002 0,0000 0,0001 11,61 0,0002 98,86 0,002
Nb,TiCN 0,0122 0,0002 0,0059 6,20 0,0119 98,20 0,074

Nb,TiCNO, 0,0143 0,0002 0,0034 12,80 0,0142 98,94 0,182
Nb,VCN 0,0119 0,0002 0,0059 6,01 0,0117 98,28 0,070

Nb,VCNO, 0,0134 0,0002 0,0034 11,78 0,0133 98,85 0,157

Nb,W,Cs 0,0050 0,0001 0,0028 5,27 0,0049 98,10 0,026
Nb,Zr,Cs 0,0067 0,0001 0,0042 4,73 0,0065 97,97 0,031
Nb,ZrCN 0,0093 0,0002 0,0051 5,44 0,0091 98,05 0,049
Nb,ZrCNO, 0,0109 0,0001 0,0029 11,10 0,0108 98,81 0,120
NbsC, 0,0079 0,0002 0,0053 4,44 0,0077 97,88 0,034

NbsC,(OH), 0,0067 0,0000 0,0020 10,24 0,0067 99,32 0,068
NbsC,F, 0,0056 0,0001 0,0026 6,38 0,0055 98,42 0,035
NbsC;H, 0,0039 0,0001 0,0022 5,45 0,0039 98,44 0,021
NbsC,0, 0,0094 0,0001 0,0032 8,90 0,0093 98,74 0,082
NbsCN 0,0095 0,0002 0,0053 5,43 0,0093 98,20 0,051

NbsCNO; 0,0116 0,0001 0,0030 11,77 0,0115 98,87 0,135
NbsN, 0,0047 0,0001 0,0038 3,70 0,0045 97,61 0,017
NbsN;(OH), 0,0002 0,0000 0,0006 1,31 0,0002 98,86 0,000
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NbsN.F, 0,0046 0,0000 0,0017 8,04 0,0045 98,99 0,036
NbsNzH, 0,0047 0,0001 0,0023 6,19 0,0046 98,51 0,028
NbsNO; 0,0078 0,0001 0,0027 8,47 0,0077 98,71 0,065
Nb,C; 0,0059 0,0001 0,0040 4,43 0,0058 97,90 0,026
Nb,C3(OH), 0,0057 0,0000 0,0015 11,47 0,0056 99,35 0,064
Nb,CsF, 0,0044 0,0001 0,0019 6,90 0,0043 98,54 0,030
Nb,CsH, 0,0032 0,0001 0,0018 5,14 0,0031 98,24 0,016
Nb,C;0, 0,0070 0,0001 0,0025 8,36 0,0069 98,62 0,058
NbsN3 0,0042 0,0001 0,0038 3,29 0,0041 97,42 0,013
Nb,N3(OH), 0,0056 0,0001 0,0020 8,24 0,0055 98,83 0,046
Nb,NsF, 0,0035 0,0001 0,0023 4,57 0,0034 97,89 0,016
NbsN;O, 0,0054 0,0001 0,0026 6,32 0,0053 98,27 0,034
NbsC4(OH), 0,0006 0,0000 0,0006 2,73 0,0005 99,05 0,001
NbsC4F, 0,0034 0,0001 0,0015 6,77 0,0033 98,52 0,023
NbsC,0, 0,0055 0,0001 0,0018 9,19 0,0054 98,67 0,050
NbCrN(NCO), 0,0433 0,0003 0,0047 27,59 0,0430 99,33 1,185
NbCrN(NCS), 0,7617 0,0010 0,0024 938,75 0,7607 99,87 714,112
NbCrN(OCN), 0,0321 0,0003 0,0053 18,32 0,0318 99,08 0,583
NbCrN(SCN), 0,0725 0,0003 0,0044 48,95 0,0722 99,60 3,535
NbCrNBr, 0,0477 0,0004 0,0052 27,53 0,0473 99,22 1,302
NbCrNCl, 0,0362 0,0004 0,0070 15,47 0,0359 98,93 0,555
NbCrNF, 0,0079 0,0002 0,0065 3,65 0,0077 97,65 0,028
NbMoN(NCO), 0,0217 0,0002 0,0045 14,40 0,0215 98,98 0,309
NbMoN(NCS), 0,4042 0,0007 0,0041 297,17 0,4035 99,82 119,912
NbMoN(OCN); 0,0000 0,0000 0,0004 0,23 0,0000 95,90 0,000
NbMoN(SCN), 0,0594 0,0002 0,0039 45,84 0,0592 99,59 2,713
NbMoNBr, 0,0373 0,0003 0,0048 23,54 0,0370 99,20 0,872
NbMoNClI, 0,0262 0,0003 0,0060 13,04 0,0259 98,86 0,338
NbMoN(CN), 0,0119 0,0002 0,0052 6,91 0,0117 98,28 0,081
NbMoNF, 0,0072 0,0002 0,0057 3,77 0,0070 97,58 0,026
NbWN(NCO), 0,0171 0,0002 0,0035 14,74 0,0169 98,96 0,249
NbWN(NCS), 0,3290 0,0006 0,0032 307,15 0,3284 99,82 100,883
NbWN(OCN), 0,0189 0,0002 0,0035 16,13 0,0187 99,04 0,302
NbWN(SCN), 0,0440 0,0002 0,0032 40,69 0,0438 99,52 1,783
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NbWNBr, 0,0328 0,0002 0,0038 25,94 0,0325 99,26 0,844
NbWNCI, 0,0218 0,0002 0,0046 14,23 0,0216 98,90 0,307
NbWN(CN), 0,0071 0,0001 0,0043 4,90 0,0069 97,93 0,034
NbWNF, 0,0054 0,0001 0,0046 3,54 0,0053 97,64 0,019
Sc,C 0,0104 0,0004 0,0162 1,92 0,0100 96,40 0,019
Sc,C(CN), 0,0152 0,0003 0,0016 27,72 0,0149 97,85 0,412
Sc,C(NCO), 0,0014 0,0000 0,0014 2,82 0,0013 98,94 0,004
Sc,C(NCS), 0,4379 0,0006 0,0052 251,32 0,4373 99,86 109,895
Sc,C(OCl), 0,0469 0,0005 0,0079 17,78 0,0464 99,04 0,825
Sc,C(OCN), 0,0018 0,0000 0,0019 2,95 0,0018 98,92 0,005
Sc,C(OH), 0,0125 0,0002 0,0072 5,17 0,0123 98,29 0,064
Sc,C(SCN), 0,0558 0,0004 0,0062 27,18 0,0554 99,34 1,506
Sc,CBr; 0,0348 0,0004 0,0066 15,82 0,0345 98,99 0,546
Sc,CCl, 0,0397 0,0004 0,0092 12,93 0,0393 98,87 0,508
Sc,CF, 0,0087 0,0002 0,0084 3,13 0,0085 97,36 0,027
Sc,CF; -(model2) 0,0124 0,0003 0,0093 3,99 0,0121 97,70 0,048
Sc,CF; -(model3) 0,0140 0,0003 0,0118 3,57 0,0137 97,56 0,049
Sc,CF, -(model4) 0,0176 0,0004 0,0125 4,24 0,0172 97,79 0,073
Sc,CO; -(model3) 0,0144 0,0004 0,0116 3,70 0,0140 97,49 0,052
Sc,CO; -(model4) 0,0117 0,0003 0,0093 3,80 0,0114 97,64 0,043
Sc;N 0,0077 0,0003 0,0137 1,69 0,0074 96,29 0,013
Sc,N(OH), 0,0119 0,0002 0,0071 5,00 0,0117 98,22 0,058
Sc:NF, 0,0074 0,0002 0,0077 2,89 0,0072 97,26 0,021
Sc;NF; -(model3) 0,0149 0,0003 0,0115 3,88 0,0145 97,72 0,056
ScoNF; -(model4) 0,0114 0,0003 0,0094 3,65 0,0112 97,54 0,041
Sc:NO; 0,0111 0,0003 0,0093 3,56 0,0108 97,57 0,038
ScNO; -(model2) 0,0115 0,0002 0,0072 4,78 0,0113 97,92 0,054
SciCs 0,0088 0,0002 0,0097 2,72 0,0085 97,15 0,023
ScsCo(OH), 0,0092 0,0001 0,0039 7,10 0,0091 99,05 0,065
ScsC,Br; 0,0058 0,0001 0,0027 6,46 0,0057 98,56 0,037
ScsCaF 0,0078 0,0001 0,0043 5,41 0,0076 98,34 0,041
ScsC,0, 0,0128 0,0002 0,0074 5,23 0,0126 98,08 0,066
ScsN; 0,0058 0,0002 0,0080 2,16 0,0056 96,71 0,012
ScsN;(OH), 0,0084 0,0001 0,0033 7,68 0,0084 99,14 0,064
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ScsNoF 0,0065 0,0001 0,0042 4,64 0,0064 98,04 0,030
SciN;0; 0,0096 0,0002 0,0053 5,45 0,0095 98,16 0,052
Sc4sCs 0,0087 0,0002 0,0080 3,26 0,0084 97,51 0,028
Sc4C3(0OH), 0,0076 0,0001 0,0029 7,88 0,0075 99,01 0,059
Sc,CsF, 0,0067 0,0001 0,0037 5,38 0,0066 98,18 0,035
Sc,C30, 0,0103 0,0002 0,0044 7,04 0,0101 98,41 0,071
ScyN3 0,0046 0,0001 0,0062 2,23 0,0045 96,84 0,010
ScyN3(OH), 0,0084 0,0001 0,0031 8,03 0,0083 98,97 0,066
ScsNsF2 0,0053 0,0001 0,0037 4,30 0,0052 97,97 0,022
SciN;0; 0,0078 0,0001 0,0043 5,45 0,0076 98,17 0,041
ScCrC(OCN), 0,0393 0,0004 0,0066 17,75 0,0390 99,11 0,692
ScCrC(OH), 0,0171 0,0003 0,0072 7,13 0,0168 98,45 0,120
ScCrCF, 0,0101 0,0003 0,0086 3,50 0,0098 97,45 0,034
ScHfN(SCN), 0,0392 0,0002 0,0035 33,21 0,0390 99,51 1,295
ScHfNO, 0,0060 0,0001 0,0048 3,80 0,0059 97,53 0,022
ScNbCO, 0,0091 0,0002 0,0069 3,94 0,0089 97,57 0,035
ScTaCO, 0,0001 0,0000 0,0001 3,94 0,0001 97,75 0,000
ScTINO; 0,0102 0,0002 0,0080 3,82 0,0100 97,63 0,038
ScVCO; 0,0107 0,0003 0,0086 3,76 0,0105 97,61 0,039
ScYC(CN), 0,0121 0,0002 0,0071 511 0,0119 98,12 0,061
ScYC(NCO), 0,0224 0,0003 0,0060 11,20 0,0222 98,82 0,248
ScYC(NCS), 0,2137 0,0005 0,0056 113,85 0,2132 99,78 24,278
ScYC(OCI), 0,0248 0,0003 0,0070 10,63 0,0245 98,72 0,260
ScYC(OCN), 0,0270 0,0003 0,0058 14,09 0,0267 98,96 0,377
ScYC(OH), 0,0112 0,0002 0,0061 5,53 0,0111 98,32 0,061
ScYC(SCN), 0,0484 0,0003 0,0048 30,00 0,0482 99,45 1,445
ScYCBr, 0,0328 0,0003 0,0055 17,91 0,0325 99,10 0,582
ScYCCl, 0,0263 0,0003 0,0079 9,93 0,0259 98,68 0,257
ScYCF, 0,0095 0,0002 0,0081 3,53 0,0092 97,46 0,033
ScZrN(SCN), 0,0589 0,0003 0,0048 37,07 0,0586 99,52 2,173
ScZrNO; 0,0090 0,0002 0,0070 3,87 0,0088 97,70 0,034
Ta,C 0,0001 0,0000 0,0000 3,47 0,0001 97,55 0,000
Ta,C(OH), 0,0001 0,0000 0,0000 10,07 0,0001 98,93 0,001
Ta,CF, 0,0000 0,0000 0,0000 3,57 0,0000 97,71 0,000
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Ta,CO, 0,0001 0,0000 0,0000 4,76 0,0001 97,99 0,000
Ta,CrCN 0,0001 0,0000 0,0000 5,82 0,0001 98,19 0,000
Ta,CrCNO; 0,0001 0,0000 0,0000 10,73 0,0001 98,84 0,001
Ta,HfCN 0,0001 0,0000 0,0000 4,84 0,0001 97,94 0,000
Ta,HfCNO, 0,0001 0,0000 0,0000 10,04 0,0001 98,79 0,001
Ta,MoCN 0,0001 0,0000 0,0000 5,38 0,0001 98,07 0,000
Ta;MoCNO, 0,0001 0,0000 0,0000 10,54 0,0001 98,78 0,001
Ta;N 0,0000 0,0000 0,0000 2,80 0,0000 97,18 0,000
Ta;N(OH), 0,0001 0,0000 0,0000 11,95 0,0001 99,06 0,001
Ta;NbCN 0,0001 0,0000 0,0000 5,23 0,0001 98,09 0,000
Ta,NbCNO, 0,0001 0,0000 0,0000 10,47 0,0001 98,75 0,001
TaNF, 0,0000 0,0000 0,0000 5,17 0,0000 98,21 0,000
Ta,NH, 0,0000 0,0000 0,0000 2,08 0,0000 96,72 0,000
Ta,NO, 0,0000 0,0000 0,0000 4,18 0,0000 97,79 0,000
Ta, TICN 0,0001 0,0000 0,0000 5,57 0,0001 98,14 0,000
Ta, TICNO; 0,0001 0,0000 0,0000 11,15 0,0001 98,85 0,001
Ta,VCN 0,0001 0,0000 0,0000 5,43 0,0001 98,19 0,000
Ta;VCNO, 0,0001 0,0000 0,0000 10,20 0,0001 98,78 0,001
Ta,ZrCN 0,0001 0,0000 0,0000 4,97 0,0001 98,00 0,000
Ta,ZrCNO, 0,0001 0,0000 0,0000 10,11 0,0001 98,74 0,001
TasC, 0,0001 0,0000 0,0000 5,17 0,0001 98,15 0,000
TasC,(OH), 0,0000 0,0000 0,0000 8,82 0,0000 99,33 0,000
TasCsF2 0,0000 0,0000 0,0000 8,19 0,0000 98,82 0,000
TasCH. 0,0000 0,0000 0,0000 4,66 0,0000 98,41 0,000
TasC,0; 0,0001 0,0000 0,0000 9,32 0,0001 98,69 0,001
TasCN 0,0000 0,0000 0,0000 4,50 0,0000 97,95 0,000
Ta;CNO, 0,0001 0,0000 0,0000 10,30 0,0001 98,80 0,001
TasN; 0,0000 0,0000 0,0000 4,42 0,0000 97,82 0,000
TasN,(OH), 0,0000 0,0000 0,0000 0,32 0,0000 98,88 0,000
TazNoF, 0,0000 0,0000 0,0000 8,67 0,0000 99,10 0,000
TasN,H, 0,0000 0,0000 0,0000 4,98 0,0000 98,38 0,000
TasN,0, 0,0001 0,0000 0,0000 9,65 0,0001 98,84 0,001
TasCs 0,0000 0,0000 0,0000 5,28 0,0000 98,12 0,000
Ta,C3(OH), 0,0000 0,0000 0,0000 14,15 0,0000 99,40 0,001
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Ta,CsF, 0,0000 0,0000 0,0000 7,55 0,0000 98,54 0,000
Ta,CsH: 0,0000 0,0000 0,0000 4,80 0,0000 98,33 0,000
Ta,C50, 0,0000 0,0000 0,0000 8,62 0,0000 98,58 0,000
TasN3 0,0000 0,0000 0,0000 3,83 0,0000 97,65 0,000
TasN3(OH), 0,0000 0,0000 0,0000 8,89 0,0000 98,93 0,000
TasNsF, 0,0000 0,0000 0,0000 4,89 0,0000 98,01 0,000
TasNzH; 0,0000 0,0000 0,0000 4,32 0,0000 98,09 0,000
TasN;0; 0,0000 0,0000 0,0000 6,74 0,0000 98,32 0,000
TaCrN(OCN); 0,0004 0,0000 0,0001 16,74 0,0004 99,03 0,006
TaCrN(SCN), 0,0009 0,0000 0,0001 38,32 0,0009 99,49 0,035
TaCrNBr, 0,0009 0,0000 0,0001 31,97 0,0009 99,35 0,030
TaCrNCl, 0,0005 0,0000 0,0001 17,09 0,0005 99,05 0,008
TaCrNF, 0,0001 0,0000 0,0001 3,46 0,0001 97,60 0,000
TaMoN(NCO), 0,0003 0,0000 0,0001 12,94 0,0003 98,92 0,004
TaMoN(NCS), 0,0056 0,0000 0,0001 218,95 0,0056 99,81 1,224
TaMoN(SCN), 0,0006 0,0000 0,0000 33,68 0,0006 99,62 0,019
TaMoNBr, 0,0007 0,0000 0,0001 22,17 0,0007 99,16 0,015
TaMoNClI, 0,0004 0,0000 0,0001 12,60 0,0004 98,82 0,005
TaMoNF, 0,0001 0,0000 0,0001 3,63 0,0001 97,52 0,000
TaWN(CN), 0,0001 0,0000 0,0001 5,17 0,0001 98,04 0,001
TaWN(NCO), 0,0003 0,0000 0,0001 12,96 0,0003 98,91 0,004
TaWNBr, 0,0007 0,0000 0,0001 24,06 0,0007 99,21 0,018
TaWNCI; 0,0005 0,0000 0,0001 15,94 0,0005 99,00 0,007
TiosNby6C 0,0193 0,0003 0,0092 6,32 0,0189 98,24 0,120
TiosNb1.C 0,0339 0,0004 0,0091 11,24 0,0336 98,89 0,377
Tiy2Nbo sC 0,0840 0,0005 0,0099 25,49 0,0835 99,39 2,128
Ti1sNbosC 0,0198 0,0004 0,0141 4,20 0,0194 97,92 0,082
TiysNbo.4C 0,0442 0,0005 0,0164 8,06 0,0437 98,91 0,352
Ti1wCoF, 0,0104 0,0001 0,0014 21,78 0,0103 99,34 0,225
TiwNgF> 0,0053 0,0001 0,0013 12,37 0,0052 99,01 0,064
Ti,C 0,0104 0,0003 0,0140 2,23 0,0100 96,68 0,022
Ti,C(OH), 0,0148 0,0002 0,0067 6,65 0,0145 98,51 0,097
Ti,CCl, 0,0059 0,0002 0,0061 2,92 0,0058 97,28 0,017
Ti,CF, 0,0077 0,0002 0,0073 3,16 0,0075 97,49 0,024
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Ti,CF,-(model2) 0,0151 0,0003 0,0096 4,73 0,0148 97,90 0,070
Ti,CF,-(model3) 0,0166 0,0003 0,0107 4,64 0,0163 97,97 0,076
Ti,CF,-(model4) 0,0247 0,0004 0,0124 5,95 0,0243 98,30 0,144
Ti,COq.11F1.80 0,0102 0,0002 0,0079 3,89 0,0100 97,70 0,039
Ti,COq.44F1.56 0,0113 0,0002 0,0079 4,31 0,0110 97,80 0,048
Ti,COg67F1.33 0,0114 0,0003 0,0079 4,32 0,0112 97,77 0,048
Ti,COq8oF1.11 0,0121 0,0002 0,0080 4,55 0,0119 98,02 0,054
Ti,CO1.33F0.67 0,0121 0,0003 0,0081 4,49 0,0119 97,82 0,053
Ti,CO, 0,0108 0,0003 0,0083 3,88 0,0105 97,66 0,041
Ti,CO,-(model2) 0,0125 0,0003 0,0082 4,55 0,0122 97,86 0,056
Ti,CO,-(model3) 0,0143 0,0003 0,0103 4,18 0,0140 97,73 0,059
Ti,CrCN 0,0234 0,0004 0,0091 7,67 0,0230 98,44 0,177
Ti,CrCNO, 0,0247 0,0003 0,0054 13,65 0,0244 98,89 0,333
Ti,HfCN 0,0104 0,0002 0,0054 5,80 0,0102 98,25 0,059
Ti,HfCNO; 0,0136 0,0002 0,0033 12,29 0,0134 98,86 0,165
Ti.MoCN 0,0162 0,0003 0,0074 6,62 0,0160 98,34 0,106
Ti,MoCNO, 0,0188 0,0002 0,0044 12,86 0,0186 98,85 0,239
TioN 0,0075 0,0003 0,0122 1,84 0,0072 96,23 0,013
Ti,N(OH), 0,0130 0,0002 0,0065 5,97 0,0128 98,33 0,076
Ti;Nb,Cs 0,0095 0,0002 0,0054 5,29 0,0093 98,10 0,049
Ti,NbC, 0,0061 0,0002 0,0064 2,87 0,0059 97,32 0,017
Ti,NbCN 0,0166 0,0003 0,0075 6,68 0,0163 98,33 0,109
Ti,NbCNO, 0,0194 0,0002 0,0045 13,07 0,0192 98,89 0,250
Ti.NF, 0,0067 0,0002 0,0071 2,84 0,0065 97,19 0,019
TiNF;-(model2) 0,0147 0,0003 0,0091 4,83 0,0144 97,85 0,069
Ti,NO, 0,0095 0,0002 0,0076 3,72 0,0092 97,69 0,034
Ti,NO,-(model4) 0,0268 0,0004 0,0124 6,50 0,0264 98,47 0,172
Ti;NS; 0,0060 0,0002 0,0056 3,18 0,0058 97,25 0,018

Ti Ta,Cs 0,0001 0,0000 0,0000 5,30 0,0001 98,14 0,000
Ti,TaC, 0,0001 0,0000 0,0001 2,73 0,0001 97,15 0,000
Ti,TaCN 0,0002 0,0000 0,0001 6,40 0,0002 98,37 0,001
Ti,TaCNO; 0,0003 0,0000 0,0001 12,66 0,0003 98,85 0,003
Ti,VC, 0,0084 0,0002 0,0078 3,24 0,0082 97,49 0,027
Ti,VCN 0,0219 0,0003 0,0092 7,14 0,0215 98,47 0,154

197



Ti,VCNO, 0,0239 0,0003 0,0054 13,14 0,0236 98,84 0,310
Ti,ZrCN 0,0154 0,0003 0,0076 6,10 0,0151 98,18 0,092
Ti,ZICNO, 0,0187 0,0002 0,0044 12,67 0,0185 98,84 0,234
TisC» 0,0094 0,0002 0,0087 3,25 0,0092 97,45 0,030
Ti3C5(00.13F0.83(OH)1.04) 0,0369 0,0002 0,0043 25,61 0,0367 99,39 0,940
Ti3C5(00.1F11(OH)os) 0,0449 0,0003 0,0044 30,93 0,0447 99,44 1,383
Ti3C(O0.7F13) 0,0140 0,0002 0,0046 9,15 0,0138 98,64 0,127
TizC2(OH), 0,0169 0,0001 0,0035 14,62 0,0168 99,37 0,246
TisC,Br, 0,0070 0,0001 0,0027 7,80 0,0069 98,66 0,054
Ti;C,Cl, 0,0068 0,0001 0,0036 5,66 0,0067 98,31 0,038
TisCoF, 0,0078 0,0001 0,0044 5,34 0,0077 98,15 0,041
TisC0, 0,0120 0,0002 0,0049 7,32 0,0118 98,55 0,087
TisC.Se; 0,0035 0,0001 0,0022 4,68 0,0034 98,25 0,016
TisC,Te, 0,0021 0,0000 0,0015 4,19 0,0020 98,37 0,009
TisCN 0,0207 0,0003 0,0096 6,49 0,0203 98,37 0,132
TisCNF, 0,0314 0,0003 0,0063 14,83 0,0310 98,95 0,460
TisCNO, 0,0279 0,0003 0,0057 14,60 0,0276 98,98 0,403
TisN2(OH), 0,0129 0,0001 0,0032 12,24 0,0128 99,33 0,157
TisN 0,0060 0,0002 0,0072 2,50 0,0058 96,82 0,015
TisNoF, 0,0061 0,0001 0,0038 4,88 0,0060 98,16 0,029
TisNoH; 0,0103 0,0001 0,0044 7,02 0,0102 98,57 0,072
TisN20, 0,0131 0,0002 0,0046 8,50 0,0130 98,58 0,110
Ti,Cs 0,0076 0,0002 0,0069 3,30 0,0074 97,55 0,024
Ti,C3(OH), 0,0118 0,0001 0,0034 10,49 0,0117 99,02 0,122
Ti,CsF, 0,0061 0,0001 0,0038 4,87 0,0060 98,04 0,029
Ti,CsH, 0,0092 0,0001 0,0039 7,06 0,0091 98,63 0,064
TisC30, 0,0090 0,0002 0,0042 6,43 0,0088 98,30 0,057
TisN3 0,0045 0,0001 0,0056 2,42 0,0043 96,86 0,010
TisN3(OH), 0,0148 0,0002 0,0036 12,38 0,0146 98,92 0,181
TisN3F> 0,0048 0,0001 0,0034 4,28 0,0047 97,84 0,020
TisNzH 0,0058 0,0001 0,0035 4,91 0,0057 97,98 0,028
TisN3zO; 0,0068 0,0001 0,0039 5,25 0,0066 98,05 0,035
TisC,4 (OH), 0,0170 0,0001 0,0029 17,79 0,0169 99,23 0,301
TisCsF2 0,0087 0,0001 0,0036 7,15 0,0085 98,40 0,061
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TisC40, 0,0084 0,0001 0,0032 7,78 0,0082 98,52 0,064
TisN4F, 0,0059 0,0001 0,0030 5,83 0,0058 98,13 0,034
TigCsF2 0,0123 0,0001 0,0027 13,90 0,0122 99,02 0,170
TigNsF> 0,0077 0,0001 0,0021 11,17 0,0076 98,91 0,085
Ti7CeF2 0,0125 0,0001 0,0021 18,03 0,0124 99,21 0,223
Ti;NgF> 0,0075 0,0001 0,0017 13,10 0,0074 99,08 0,097
TigCiF> 0,0133 0,0001 0,0017 23,77 0,0132 99,39 0,314
TigN7F> 0,0068 0,0001 0,0015 13,71 0,0067 99,15 0,092
TigCgF> 0,0109 0,0001 0,0016 20,03 0,0108 99,27 0,216
TigNgF, 0,0052 0,0001 0,0015 10,46 0,0052 98,83 0,054
TiCrCO, 0,0100 0,0002 0,0075 4,01 0,0098 97,73 0,039
TiHfCO, 0,0067 0,0001 0,0039 5,20 0,0066 98,04 0,034
TiHfN(NO), 0,0052 0,0001 0,0046 3,42 0,0051 97,48 0,017
TiMoCO;, 0,0068 0,0002 0,0059 3,51 0,0067 97,53 0,023
TiNbC 0,0086 0,0003 0,0134 1,92 0,0083 96,42 0,016
TivC 0,0122 0,0004 0,0183 2,01 0,0118 96,65 0,024
TIWCO, 0,0048 0,0001 0,0040 3,58 0,0047 97,50 0,017
TiZrCO, 0,0102 0,0002 0,0068 4,48 0,0100 97,84 0,045
V,C 0,0107 0,0003 0,0125 2,58 0,0104 96,98 0,027
V,C(OH), 0,0152 0,0002 0,0066 6,96 0,0150 98,47 0,104
V,CBr, 0,0038 0,0001 0,0043 2,60 0,0037 97,09 0,010
V,CF(OH) 0,0105 0,0002 0,0079 3,98 0,0103 97,81 0,041
V.CF, 0,0078 0,0002 0,0070 3,34 0,0076 97,54 0,025
V,CO, 0,0111 0,0002 0,0076 4,42 0,0109 97,79 0,048
V,CrCN 0,0230 0,0003 0,0088 7,88 0,0227 98,52 0,178
V,CrCNO, 0,0231 0,0002 0,0048 14,41 0,0228 98,94 0,329
V,HfCN 0,0104 0,0002 0,0053 5,94 0,0102 98,18 0,061
V,HfCNO, 0,0120 0,0001 0,0030 11,89 0,0119 98,88 0,141
V,MoCN 0,0162 0,0003 0,0071 6,80 0,0159 98,36 0,108
V;M0oCNO, 0,0172 0,0002 0,0040 13,03 0,0170 98,87 0,222
V2N 0,0078 0,0003 0,0115 2,02 0,0075 96,65 0,015
V,N(OH), 0,0117 0,0002 0,0067 5,23 0,0115 98,14 0,060
V,NDb,C3 0,0095 0,0002 0,0053 5,40 0,0094 98,06 0,051
V,NbCN 0,0165 0,0003 0,0073 6,82 0,0162 98,36 0,111
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V,NbCNO, 0,0195 0,0002 0,0038 15,43 0,0193 99,04 0,297
VoNF, 0,0066 0,0002 0,0070 2,84 0,0064 97,13 0,018
V,NO, 0,0093 0,0002 0,0074 3,79 0,0091 97,56 0,034

V,Ta,Csy 0,0001 0,0000 0,0000 4,84 0,0001 98,06 0,000
V,TaC, 0,0001 0,0000 0,0001 4,90 0,0001 98,07 0,001
V,TaCN 0,0002 0,0000 0,0001 6,60 0,0002 98,34 0,001

V,;TaCNO, 0,0002 0,0000 0,0001 12,47 0,0002 98,87 0,003
V,Ti,Cs 0,0150 0,0003 0,0074 6,05 0,0147 98,23 0,089
V,TiC, 0,0173 0,0003 0,0093 5,60 0,0170 98,16 0,095

V,TiCN 0,0215 0,0003 0,0090 7,18 0,0212 98,43 0,152
V,TiCNO, 0,0228 0,0002 0,0049 14,03 0,0225 98,92 0,316
V,ZrCN 0,0230 0,0003 0,0088 7,88 0,0227 98,87 0,179
V,ZrCNO, 0,0169 0,0002 0,0040 12,57 0,0167 98,89 0,210
VsC, 0,0081 0,0002 0,0077 3,14 0,0079 97,34 0,025
V3C,(OH), 0,0210 0,0001 0,0033 19,40 0,0209 99,43 0,406
V3C,Br, 0,0039 0,0001 0,0022 5,25 0,0038 98,33 0,020
V3C,Cl, 0,0118 0,0002 0,0040 8,82 0,0116 98,69 0,102
VsC,F 0,0086 0,0001 0,0036 7,22 0,0085 98,61 0,061
V3C,0, 0,0128 0,0002 0,0046 8,32 0,0126 98,58 0,105
V3CN 0,0203 0,0003 0,0092 6,65 0,0200 98,38 0,133
V3CNO, 0,0272 0,0003 0,0056 14,58 0,0270 99,00 0,393
V3N, 0,0053 0,0002 0,0059 2,73 0,0052 97,13 0,014

V3N2(OH), 0,0440 0,0001 0,0046 28,88 0,0439 99,83 1,269
V3NoF, 0,0069 0,0001 0,0030 6,78 0,0068 98,52 0,046
V3NzH, 0,0099 0,0001 0,0042 7,11 0,0098 98,56 0,070
V3N20, 0,0252 0,0003 0,0051 14,77 0,0249 98,96 0,368

V,Cs 0,0080 0,0002 0,0062 3,87 0,0078 97,60 0,030

V,4C3(OH), 0,0170 0,0001 0,0030 16,91 0,0169 99,28 0,286
V,CsF, 0,0061 0,0001 0,0034 5,33 0,0060 98,06 0,032
V4CsH, 0,0049 0,0001 0,0032 4,56 0,0048 98,03 0,022
V,C;0; 0,0088 0,0002 0,0039 6,77 0,0086 98,27 0,059

ViN; 0,0051 0,0001 0,0056 2,74 0,0050 97,13 0,014

V;N3(OH), 0,0095 0,0001 0,0033 8,64 0,0094 98,79 0,081

ViNsF, 0,0047 0,0001 0,0035 4,01 0,0046 97,65 0,018
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ViN3H, 0,0037 0,0001 0,0030 3,72 0,0037 97,86 0,014
VN30, 0,0064 0,0001 0,0037 5,25 0,0063 98,05 0,033
VCrN(NCS), 0,7400 0,0013 0,0047 475,11 0,7386 99,82 350,941
VCrN(SCN), 0,0943 0,0004 0,0052 54,23 0,0939 99,61 5,093
VCrNBr, 0,0710 0,0004 0,0059 36,09 0,0706 99,40 2,546
VCINF, 0,0081 0,0002 0,0073 3,33 0,0079 97,49 0,026
VMoN(NCO), 0,0271 0,0003 0,0052 15,74 0,0268 99,00 0,422
VMoN(NCS), 0,5221 0,0009 0,0045 351,85 0,5212 99,82 183,388
VMoN(OCN), 0,0309 0,0003 0,0052 17,88 0,0306 99,08 0,547
VMON(SCN), 0,0689 0,0003 0,0044 46,91 0,0686 99,59 3,219
VMoNBr, 0,0543 0,0003 0,0051 31,91 0,0540 99,38 1,723
VMoNCl, 0,0391 0,0004 0,0067 17,58 0,0388 99,03 0,681
VNbC 0,0084 0,0003 0,0129 1,95 0,0081 96,48 0,016
VNbCF,-(model4) 0,0102 0,0002 0,0079 3,89 0,0100 97,71 0,039
VWN(NCO), 0,0168 0,0002 0,0039 12,94 0,0166 98,89 0,215
VWN(OCN), 0,0216 0,0002 0,0039 16,67 0,0214 99,01 0,357
VWNBr, 0,0356 0,0003 0,0041 25,93 0,0353 99,24 0,915
VWNCI, 0,0289 0,0003 0,0050 17,49 0,0286 99,05 0,500
VWNF, 0,0049 0,0001 0,0044 3,35 0,0048 97,43 0,016
W,.33C 0,8719 0,0007 0,0058 447,92 0,8712 99,91 390,223
W, 33C(OH), 0,0090 0,0001 0,0036 7,47 0,0089 98,52 0,066
Wi133CO, 0,0072 0,0001 0,0041 5,33 0,0071 98,07 0,038
W,C 0,0047 0,0001 0,0038 3,67 0,0046 97,67 0,017
W,C(OH), 0,0080 0,0001 0,0020 12,03 0,0079 99,07 0,095
W,CCl, 0,0192 0,0002 0,0038 15,22 0,0191 98,98 0,290
W.CF, 0,0034 0,0001 0,0020 5,16 0,0033 98,16 0,017
W,CO, 0,0043 0,0001 0,0030 4,28 0,0042 98,18 0,018
W,Hf,C;0, 0,0040 0,0000 0,0012 9,68 0,0039 98,76 0,038
W,HfC, 0,0022 0,0001 0,0023 2,85 0,0021 97,24 0,006
W,HfC,0, 0,0063 0,0001 0,0015 12,57 0,0062 98,94 0,078
W.N 0,0031 0,0001 0,0038 2,40 0,0030 96,93 0,007
W,N(CH), 0,0095 0,0001 0,0018 15,75 0,0094 99,22 0,148
W.NF, 0,0032 0,0001 0,0018 5,33 0,0031 98,17 0,017
W,NO, 0,0044 0,0001 0,0022 5,96 0,0043 98,22 0,025
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W,Ti,C;0, 0,0055 0,0001 0,0019 8,88 0,0054 98,65 0,048
W,TiC,0, 0,0081 0,0001 0,0021 11,83 0,0080 98,89 0,095
W,Zr,C30, 0,0051 0,0001 0,0016 9,80 0,0051 98,77 0,050
W,ZrC, 0,0026 0,0001 0,0027 2,90 0,0026 97,28 0,007
W,ZrC,0, 0,0078 0,0001 0,0018 13,03 0,0077 99,01 0,100
W;C, 0,0023 0,0001 0,0023 2,95 0,0022 96,53 0,006
W;C,(OH), 0,0090 0,0001 0,0015 18,08 0,0089 99,31 0,161
W;CoF, 0,0031 0,0000 0,0009 9,75 0,0031 99,10 0,030
W5C20, 0,0054 0,0001 0,0014 11,45 0,0053 98,88 0,061
WsN, 0,0024 0,0001 0,0024 3,06 0,0023 96,82 0,007
W;N,(OH), 0,0000 0,0000 0,0001 0,03 0,0000 95,84 0,000
W;N,F, 0,0022 0,0000 0,0008 8,60 0,0022 99,14 0,019
W;N,0, 0,0069 0,0001 0,0018 11,80 0,0068 98,88 0,080
W,Cs; 0,0040 0,0001 0,0023 5,31 0,0039 98,11 0,021
W,C3(OH), 0,0041 0,0000 0,0011 10,90 0,0040 99,06 0,044
W,CsF, 0,0023 0,0000 0,0013 5,47 0,0023 98,18 0,013
W,CsH; 0,0028 0,0001 0,0015 5,58 0,0027 98,15 0,015
W,Cs50, 0,0041 0,0001 0,0015 8,15 0,0040 98,50 0,033
W,;N3 0,0051 0,0001 0,0021 7,26 0,0050 98,41 0,036
W,N3(OH), 0,0050 0,0001 0,0013 11,81 0,0049 98,87 0,058
WiN;F, 0,0033 0,0001 0,0016 6,11 0,0033 98,24 0,020
W,N;sH, 0,0022 0,0000 0,0014 4,81 0,0021 97,96 0,010
W,N;0, 0,0025 0,0001 0,0016 4,56 0,0024 97,90 0,011
WCrC 0,0048 0,0002 0,0063 2,29 0,0046 96,70 0,011
WCrCO,-(model4) 0,0061 0,0001 0,0043 4,28 0,0060 97,80 0,026
Y,C 0,0074 0,0002 0,0099 2,25 0,0072 96,83 0,016
Y,C(CN), 0,0126 0,0002 0,0057 6,71 0,0124 98,40 0,084
Y,C(NCO), 0,0204 0,0002 0,0052 11,83 0,0201 98,91 0,238
Y>C(NCS); 0,0478 0,0001 0,0032 44,84 0,0476 99,74 2,136
Y,C(OClI), 0,0270 0,0003 0,0055 14,65 0,0267 98,98 0,391
Y,C(OCN) 0,0211 0,0002 0,0052 12,18 0,0209 98,85 0,254
Y,C(OH), 0,0072 0,0001 0,0050 4,34 0,0071 98,18 0,031
Y,C(SCN), 0,0423 0,0002 0,0042 30,09 0,0420 99,48 1,265
Y.CBr, 0,0218 0,0002 0,0050 13,08 0,0216 98,89 0,283
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Y.CCl, 0,0243 0,0003 0,0067 10,92 0,0240 98,83 0,262
Y.CF; 0,0075 0,0002 0,0060 3,70 0,0073 97,68 0,027
Y.CO, 0,0127 0,0002 0,0069 5,562 0,0124 98,11 0,069
Y2N 0,0062 0,0002 0,0090 2,07 0,0060 96,64 0,012
Y>N(OH), 0,0072 0,0001 0,0047 4,55 0,0071 98,34 0,032
Y2NF; 0,0061 0,0002 0,0054 3,39 0,0060 97,45 0,020
Y:NO, 0,0110 0,0002 0,0068 4,81 0,0107 97,95 0,052
YsC; 0,0061 0,0001 0,0044 4,17 0,0060 97,82 0,025
Y3C2(OH), 0,0010 0,0000 0,0012 2,42 0,0010 99,11 0,002
Y3CoF2 0,0072 0,0001 0,0029 7,50 0,0071 98,64 0,053
Y3C,0, 0,0082 0,0001 0,0021 11,79 0,0081 99,19 0,096
Y3N; 0,0049 0,0001 0,0042 3,53 0,0048 97,59 0,017
Y3N2(OH), 0,0086 0,0001 0,0024 10,83 0,0085 99,23 0,092
Y3NF, 0,0074 0,0001 0,0028 7,91 0,0073 98,60 0,058
Y3N20, 0,0072 0,0001 0,0022 9,72 0,0071 99,00 0,069
Y4Cs 0,0058 0,0001 0,0046 3,75 0,0057 97,78 0,021
Y,4C3(0H), 0,0008 0,0000 0,0011 2,10 0,0008 98,74 0,002
Y4CsF2 0,0065 0,0001 0,0024 8,19 0,0064 98,74 0,052
Y4C30, 0,0128 0,0001 0,0029 13,30 0,0126 98,94 0,168
YaN3 0,0042 0,0001 0,0046 2,74 0,0041 97,14 0,011
Y4N3(OH), 0,0055 0,0001 0,0023 7,30 0,0054 98,78 0,040
Y4NsF, 0,0063 0,0001 0,0032 5,82 0,0062 98,21 0,036
Y4N30, 0,0061 0,0001 0,0027 6,68 0,0060 98,46 0,040
YCrC(NCO), 0,0238 0,0003 0,0054 13,25 0,0236 98,94 0,312
YCrC(NCS), 0,3030 0,0006 0,0053 171,18 0,3024 99,81 51,767
YCrC(OCN);, 0,0253 0,0003 0,0053 14,42 0,0250 98,99 0,361
YCrC(OH), 0,0130 0,0002 0,0053 7,34 0,0129 98,53 0,094
YCrCBr; 0,0362 0,0003 0,0055 19,63 0,0359 99,15 0,705
YCrCCl, 0,0305 0,0004 0,0075 12,27 0,0302 98,83 0,370
YCrCF, 0,0093 0,0002 0,0065 4,28 0,0091 97,85 0,039
YHFfN(SCN), 0,0338 0,0002 0,0037 27,49 0,0336 99,38 0,922
YHfNO, 0,0053 0,0001 0,0036 4,38 0,0052 97,85 0,023
YMoN(NO), 0,0063 0,0002 0,0055 3,43 0,0061 97,43 0,021
YNbCO, 0,0083 0,0002 0,0060 4,19 0,0082 97,84 0,034
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YTaCO, 0,0001 0,0000 0,0001 4,22 0,0001 97,84 0,000
YTiN(NO), 0,0088 0,0002 0,0064 4,10 0,0086 97,76 0,035
YTINO, 0,0082 0,0002 0,0059 4,16 0,0080 97,84 0,033
YVCO; 0,0094 0,0002 0,0071 3,98 0,0092 97,75 0,036
YVNF, 0,0077 0,0002 0,0058 4,01 0,0075 97,77 0,030
YZrNO, 0,0074 0,0002 0,0050 4,48 0,0073 97,91 0,032
Zr,C 0,0068 0,0002 0,0109 1,88 0,0066 96,51 0,012
Zr,C(OH), 0,0081 0,0001 0,0044 5,60 0,0080 98,43 0,045
Zr,CF, 0,0058 0,0001 0,0051 3,39 0,0057 97,47 0,019
Zr,CF,-(model2) 0,0070 0,0002 0,0054 3,86 0,0068 97,56 0,026
Zr,CF,-(model3) 0,0090 0,0002 0,0080 3,41 0,0088 97,56 0,030
Zr,CO, 0,0087 0,0002 0,0059 4,43 0,0085 97,78 0,038
Zr,CrCN 0,0106 0,0002 0,0059 5,38 0,0104 98,03 0,056
Zr,CrCNO, 0,0120 0,0001 0,0033 10,78 0,0118 98,76 0,128
Zr,HfCN 0,0060 0,0001 0,0040 4,51 0,0059 97,84 0,027
Zr,HfCNO, 0,0080 0,0001 0,0023 10,55 0,0079 98,80 0,084
Zr,MoCN 0,0084 0,0002 0,0050 5,01 0,0082 97,99 0,041
Zr,MoCNO, 0,0100 0,0001 0,0029 10,46 0,0099 98,80 0,103
Zr,N 0,0062 0,0002 0,0083 2,25 0,0060 96,71 0,014
Zr;,N(OH), 0,0078 0,0001 0,0042 5,61 0,0077 98,40 0,043
Zr,NbCN 0,0085 0,0002 0,0051 5,00 0,0083 98,00 0,041
Zr,NbCNO, 0,0102 0,0001 0,0029 10,62 0,0101 98,85 0,107
ZrNF, 0,0052 0,0001 0,0051 3,09 0,0051 97,38 0,016
Zr,NF,-(model2) 0,0081 0,0002 0,0067 3,65 0,0079 97,61 0,029
Zr,NF2-(model4) 0,0064 0,0002 0,0050 3,86 0,0063 97,63 0,024
Zr;NO, 0,0072 0,0002 0,0056 3,88 0,0070 97,68 0,027
Zr,TaCN 0,0001 0,0000 0,0001 4,88 0,0001 97,99 0,001
Zr;TaCNO, 0,0002 0,0000 0,0001 10,23 0,0002 98,84 0,002
Zr,TiICN 0,0103 0,0002 0,0060 5,11 0,0101 97,99 0,052
Zr;TICNO; 0,0120 0,0001 0,0034 10,58 0,0119 98,77 0,125
Zr,VCN 0,0101 0,0002 0,0060 5,05 0,0099 97,99 0,050
Zr;VCNO, 0,0115 0,0001 0,0033 10,33 0,0114 98,76 0,118
ZrC, 0,0068 0,0002 0,0055 3,69 0,0066 97,66 0,024
Zr3C,(OH), 0,0125 0,0001 0,0027 14,17 0,0124 99,30 0,176
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Zr3CoF, 0,0054 0,0001 0,0028 5,88 0,0053 98,28 0,031
Zr;C,H; 0,0036 0,0001 0,0021 5,21 0,0035 98,55 0,018
Zr;C,0; 0,0096 0,0001 0,0033 8,76 0,0095 98,70 0,083
Zr,CN 0,0081 0,0002 0,0053 4,62 0,0080 98,09 0,037
Zr;CNO; 0,0120 0,0001 0,0034 10,48 0,0119 98,77 0,124
ZrsN2(OH)3 0,0134 0,0001 0,0026 15,71 0,0133 99,34 0,210
Zr3N; 0,0047 0,0001 0,0044 3,17 0,0046 97,45 0,014
ZrsNoF; 0,0044 0,0001 0,0023 5,69 0,0043 98,53 0,024
ZrsN;H, 0,0039 0,0001 0,0021 5,54 0,0038 98,59 0,021
ZrsN;0, 0,0077 0,0001 0,0031 7,53 0,0076 98,59 0,057
Zr,Cs 0,0058 0,0001 0,0044 3,99 0,0057 97,74 0,023
Zr,C5(OH), 0,0051 0,0000 0,0018 8,48 0,0050 99,09 0,043
Zr,CsF, 0,0047 0,0001 0,0023 6,10 0,0046 97,24 0,028
Zr,CsH, 0,0062 0,0001 0,0023 8,09 0,0061 98,69 0,050
Zr,C30; 0,0076 0,0001 0,0027 8,46 0,0075 98,57 0,064
ZryNs 0,0038 0,0001 0,0036 3,12 0,0037 97,29 0,012
Zr,N3(OH), 0,0049 0,0000 0,0017 8,61 0,0049 99,12 0,042
ZryNsF, 0,0037 0,0001 0,0021 5,12 0,0036 98,09 0,018
Zr;N30; 0,0058 0,0001 0,0026 6,84 0,0057 98,37 0,039
ZrCrNO, 0,0079 0,0002 0,0056 4,23 0,0078 97,80 0,033
ZrHfCO, 0,0051 0,0001 0,0036 4,26 0,0050 97,84 0,021
ZrMoCO, 0,0056 0,0001 0,0052 3,24 0,0054 97,41 0,018
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APPENDIX H: CO2/H2 Mixture Adsorption Performance of MXene Structures at PTSA Conditions (120 °C)

MXene Type CO; Adsorption Capasity (mol/kg) C?;Qgio(mgf/)ﬂg) CO2/H: Selectivity C;:rg;i\t,)\//(();k(:lr;gg) % Regenerebility APS
1 bar, 35°C 10 bar, 120°C 1 bar, 35°C 1 bar, 35°C PTSA PTSA PTSA
(CrVv):C, 0,1490 0,0056 0,0687 0,24 0,1435 96,275 0,933
(MO0o,65Y0.33)2CO> 0,0749 0,0034 0,0522 0,20 0,0715 95,459 0,308
(TiV)sC, 0,1693 0,0059 0,0750 0,23 0,1635 96,536 1,107
(TiV)C(CH), 0,1016 0,0063 0,0843 0,22 0,0953 93,810 0,345
(TiV)CF, 0,1079 0,0050 0,0793 0,19 0,1029 95,387 0,420
(TiV)CO, 0,1079 0,0051 0,0793 0,19 0,1028 95,268 0,420
(Wo66Y0.33)2CO; 0,1723 0,0039 0,0172 0,68 0,1685 97,741 5,062
Cr,C 0,1161 0,0060 0,1210 0,15 0,1100 94,802 0,317
Cr,C(OH), 0,1362 0,0055 0,0623 0,26 0,1307 95,974 0,857
Cr,CBr, 0,5036 0,0129 0,0440 0,88 0,4907 97,447 16,837
Cr,CCl, 0,4566 0,0132 0,0700 0,57 0,4434 97,103 8,671
Cr,CF, 0,0768 0,0040 0,0725 0,17 0,0728 94,788 0,231
Cr,CFCI 0,1230 0,0052 0,0708 0,22 0,1178 95,741 0,614
Cr,CH, 0,0623 0,0034 0,0760 0,14 0,0588 94,480 0,145
Cr,CO, 0,1285 0,0053 0,0648 0,24 0,1232 95,900 0,733
Cr,CS, 1,4334 0,0362 0,0372 2,92 1,3972 97,474 161,618
Cr,HfCN 0,1138 0,0047 0,0468 0,30 0,1091 95,835 0,795
Cr,HfCNO, 0,1550 0,0048 0,0293 0,49 0,1502 96,905 2,388
Cr,MoCN 0,1821 0,0063 0,0632 0,30 0,1758 96,527 1,519
Cr,MoCNO, 0,2155 0,0065 0,0382 0,51 0,2089 96,973 3,537
CrN 0,0694 0,0040 0,0946 0,13 0,0654 94,264 0,144
Cr,N(OH), 0,1204 0,0050 0,0594 0,25 0,1154 95,840 0,702
Cr,Nb,Cs 0,1002 0,0040 0,0497 0,24 0,0963 96,055 0,582
Cr,NbCN 0,1971 0,0068 0,0646 0,31 0,1903 96,573 1,741
Cr,NbCNO, 0,2259 0,0068 0,0387 0,53 0,2191 96,971 3,831
CroNF, 0,0617 0,0033 0,0652 0,15 0,0584 94,638 0,165
Cr,NH, 0,0613 0,0033 0,0676 0,15 0,0580 94,668 0,158
Cr,NO, 0,0894 0,0043 0,0717 0,18 0,0851 95,188 0,318
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CryTa,Csq 0,0008 0,0000 0,0005 0,22 0,0008 95,872 0,004
Cr,TaC, 0,0007 0,0000 0,0007 0,15 0,0007 94,915 0,002
Cr,TaCN 0,0022 0,0001 0,0008 0,29 0,0021 96,396 0,017
Cr,TaCNO, 0,0030 0,0001 0,0005 0,51 0,0029 96,938 0,049
Cr,Ti,Cs 0,1556 0,0058 0,0679 0,26 0,1498 96,272 1,030
Cr,TiC, 0,0815 0,0039 0,0713 0,17 0,0775 95,162 0,266
Cr,TiC,(OH), 0,0591 0,0071 0,0340 0,63 0,0520 88,019 0,272
Cr,TiC,F, 0,2770 0,0080 0,0533 0,45 0,2690 97,110 4,191
Cr;TiC,0; 0,2459 0,0072 0,0467 0,47 0,2386 97,052 3,772
Cr,TiCN 0,2619 0,0086 0,0802 0,32 0,2533 96,713 2,480
Cr,TiCNO, 0,2886 0,0085 0,0468 0,55 0,2801 97,049 5,187
Cr,V,Cs 0,1555 0,0058 0,0654 0,26 0,1498 96,292 1,069
Cr,VC, 0,0804 0,0039 0,0701 0,16 0,0765 95,208 0,263
Cr,VCN 0,2756 0,0089 0,0800 0,33 0,2667 96,768 2,757
Cr,VCNO, 0,2812 0,0084 0,0463 0,54 0,2728 97,009 4,965
Cr,ZrCN 0,1955 0,0061 0,0624 0,29 0,1894 96,879 1,781
Cr,ZrCNO, 0,3038 0,0023 0,0344 0,20 0,3015 99,251 7,985
CriC, 0,1099 0,0050 0,0797 0,19 0,1048 95,403 0,434
Cr3C,(OH), 0,1516 0,0044 0,0356 0,37 0,1472 97,124 1,882
CrsCyoF; 0,0711 0,0030 0,0386 0,24 0,0681 95,740 0,376
CrsC;H, 0,0985 0,0039 0,0460 0,25 0,0946 96,061 0,608
CrsC,0, 0,5161 0,0042 0,0589 0,22 0,5119 99,181 13,460
CrsCN 0,2548 0,0082 0,0794 0,31 0,2466 96,787 2,375
CrsCNO, 0,3374 0,0030 0,0463 0,19 0,3345 99,123 7,311
CrsN, 0,0526 0,0015 0,0545 0,08 0,0511 97,203 0,148
Cr3N,(OH), 0,1083 0,0031 0,0327 0,28 0,1053 97,166 1,047
Cr3NyH, 0,1141 0,0018 0,0486 0,11 0,1123 98,392 0,791
CrsN,0O; 0,1082 0,0014 0,0330 0,13 0,1068 98,690 1,051
Cr,Cs 0,0975 0,0021 0,0657 0,10 0,0954 97,862 0,425
Cr4C3(0OH), 0,1083 0,0037 0,0327 0,34 0,1046 96,577 1,040
Cr,CsF; 0,0557 0,0026 0,0363 0,21 0,0531 95,406 0,244
Cr,C3H, 0,0696 0,0030 0,0391 0,23 0,0666 95,718 0,355
Cr,C30, 0,0839 0,0034 0,0361 0,28 0,0805 95,985 0,561
CryN; 0,0568 0,0030 0,0615 0,14 0,0538 94,773 0,149
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CrsN3(OH), 0,0864 0,0031 0,0312 0,30 0,0832 96,392 0,692
CrsNsF» 0,0445 0,0021 0,0341 0,19 0,0424 95,232 0,166
CrsNsH, 0,0529 0,0024 0,0357 0,20 0,0505 95,453 0,224
CrsN30, 0,0606 0,0026 0,0346 0,23 0,0580 95,638 0,304
CrMoCF, 0,0765 0,0038 0,0634 0,18 0,0727 95,036 0,263
CrWCF, 0,0593 0,0028 0,0434 0,19 0,0565 95,291 0,232

Hf,C 0,0429 0,0022 0,0457 0,15 0,0407 94,784 0,115

Hf,C(CH). 0,0494 0,0019 0,0236 0,24 0,0474 96,095 0,297

Hf,CF, 0,0334 0,0016 0,0285 0,17 0,0317 95,100 0,112
Hf,CF; -(model2) 0,0379 0,0018 0,0318 0,17 0,0361 95,134 0,129
Hf,CF, -(model3) 0,0482 0,0024 0,0470 0,16 0,0458 94,924 0,141
Hf,CF, -(model4) 0,0422 0,0022 0,0415 0,16 0,0401 94,850 0,122

Hf,CO, 0,0520 0,0023 0,0325 0,21 0,0497 95,619 0,238
Hf,CO, -(model2) 0,0331 0,0016 0,0251 0,19 0,0315 95,279 0,125
Hf,CO; -(model3) 0,0458 0,0023 0,0412 0,17 0,0435 95,051 0,145
Hf,CO, -(model4) 0,0518 0,0025 0,0439 0,17 0,0494 95,245 0,175

Hf,CrCN 0,0591 0,0025 0,0345 0,22 0,0566 95,744 0,291
Hf;MoCNO; 0,1071 0,0020 0,0134 0,45 0,1050 98,097 2,510
Hf,N 0,0335 0,0011 0,0421 0,08 0,0325 96,860 0,078

Hf;N(OH), 0,0517 0,0018 0,0205 0,27 0,0498 96,428 0,376
Hf,NbCN 0,0490 0,0022 0,0313 0,21 0,0468 95,537 0,220
Hf,NF, 0,0278 0,0014 0,0230 0,18 0,0264 95,060 0,096

Hf;NF; -(model2) 0,0342 0,0018 0,0248 0,22 0,0324 94,746 0,134
Hf;NF, -(model4) 0,0661 0,0029 0,0454 0,19 0,0632 95,578 0,276
Hf;NO, 0,0436 0,0020 0,0307 0,20 0,0416 95,408 0,177
Hf,TaCN 0,0013 0,0001 0,0008 0,21 0,0012 95,573 0,006

Hf,TaCNO, 0,0017 0,0001 0,0005 0,37 0,0016 96,689 0,018
Hf,TiCN 0,0568 0,0025 0,0350 0,21 0,0543 95,651 0,265

Hf,TiCNO, 0,0651 0,0023 0,0190 0,35 0,0629 96,542 0,645
Hf,VCN 0,0557 0,0024 0,0346 0,21 0,0533 95,631 0,257

Hf;VCNO, 0,0650 0,0023 0,0191 0,36 0,0628 96,524 0,641
Hf,ZrCN 0,0463 0,0021 0,0317 0,20 0,0442 95,434 0,194

Hf,ZrCNO, 0,0591 0,0020 0,0170 0,35 0,0571 96,606 0,596

Hf;C, 0,0392 0,0018 0,0287 0,19 0,0374 95,408 0,153
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Hf;C,(OH), 0,0301 0,0008 0,0109 0,22 0,0293 97,326 0,243
Hf;C,F, 0,0297 0,0013 0,0151 0,26 0,0284 95,605 0,167
Hf;,C,H, 0,0099 0,0004 0,0092 0,13 0,0095 95,842 0,031
Hf;C,0, 0,0510 0,0018 0,0171 0,32 0,0491 96,378 0,440
Hf:CN 0,0382 0,0018 0,0274 0,19 0,0364 95,353 0,152
Hf;CNO, 0,0594 0,0020 0,0176 0,34 0,0575 96,642 0,581
Hf:N, 0,0259 0,0013 0,0229 0,16 0,0247 95,138 0,084
Hf3N2(OH), 0,0169 0,0004 0,0081 0,16 0,0165 97,396 0,103
Hf;NoF, 0,0240 0,0009 0,0121 0,23 0,0231 96,191 0,136
Hf;N,H, 0,0149 0,0006 0,0095 0,18 0,0143 96,248 0,068
Hf;N,0, 0,0415 0,0016 0,0161 0,29 0,0399 96,188 0,308
Hf,Cs 0,0219 0,0011 0,0191 0,17 0,0208 95,111 0,071
Hf,C3(OH), 0,0335 0,0012 0,0135 0,27 0,0323 96,382 0,240
Hf,CsF, 0,0261 0,0010 0,0126 0,25 0,0251 96,000 0,155
Hf,CsH, 0,0116 0,0005 0,0082 0,17 0,0112 95,989 0,048
Hf,C;0, 0,0424 0,0016 0,0141 0,33 0,0409 96,339 0,370
Hf;N; 0,0206 0,0010 0,0190 0,16 0,0195 95,013 0,063
Hf;N3(OH), 0,0283 0,0009 0,0094 0,28 0,0274 96,906 0,248
Hf;N3F, 0,0200 0,0009 0,0115 0,22 0,0192 95,689 0,100
Hf;N3H, 0,0112 0,0005 0,0085 0,17 0,0107 95,694 0,042
HfN;0, 0,0329 0,0013 0,0134 0,29 0,0316 96,076 0,232
HfCrNO, 0,0528 0,0024 0,0369 0,20 0,0503 95,371 0,216
Mn,C 0,1150 0,0059 0,1194 0,15 0,1092 94,899 0,316
Mn,C(OH), 0,1266 0,0052 0,0598 0,26 0,1214 95,901 0,771
Mn,CF, 0,0695 0,0035 0,0631 0,16 0,0660 95,027 0,218
Mn,CO, 0,0984 0,0045 0,0710 0,19 0,0938 95,379 0,390
Mn;N 0,0622 0,0036 0,0859 0,13 0,0586 94,233 0,127
Mn,N(OH), 0,0966 0,0043 0,0610 0,21 0,0922 95,523 0,438
Mn;NF, 0,0581 0,0031 0,0635 0,15 0,0549 94,584 0,151
Mn,NO, 0,0837 0,0040 0,0654 0,18 0,0797 95,187 0,306
Mn;C, 0,1069 0,0049 0,0769 0,19 0,1020 95,385 0,426
Mn;C,(OH), 0,1484 0,0044 0,0329 0,40 0,1440 97,024 1,945
Mn;sC,F, 0,0674 0,0029 0,0370 0,24 0,0645 95,695 0,353
Mn;C,0, 0,1028 0,0040 0,0404 0,30 0,0987 96,088 0,754
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Mn3N, 0,0765 0,0039 0,0771 0,15 0,0726 94,887 0,216
Mn;N2(OH), 0,1203 0,0035 0,0292 0,36 0,1168 97,082 1,441
MnsN,F, 0,0545 0,0025 0,0366 0,20 0,0520 95,417 0,232
Mn,Cs 0,0931 0,0042 0,0625 0,20 0,0889 95,522 0,397
Mn,Cs(OH), 0,1146 0,0038 0,0285 0,40 0,1109 96,718 1,339
Mn,CsF, 0,0540 0,0024 0,0312 0,23 0,0516 95,579 0,267
Mn,Cs0, 0,0745 0,0031 0,0357 0,26 0,0714 95,854 0,447
Mn;N3 0,0506 0,0024 0,0401 0,18 0,0482 95,228 0,182
Mn;N3(OH), 0,0975 0,0032 0,0269 0,36 0,0942 96,690 1,025
Mn;N3zO, 0,0564 0,0025 0,0332 0,23 0,0539 95,579 0,275
Mo, 33C 0,1758 0,0071 0,1158 0,18 0,1687 95,966 0,768
Mo,C 0,0854 0,0042 0,0776 0,16 0,0812 95,061 0,268
Mo,C(NCS), 1,0585 0,0485 0,0094 15,51 1,0100 95,420 342,038
Mo,C(OCN), 0,2755 0,0079 0,0368 0,64 0,2677 97,141 6,020
Mo,C(OH), 0,0769 0,0033 0,0448 0,22 0,0736 95,647 0,379
Mo,C(SCN), 0,4384 0,0101 0,0256 1,19 0,4283 97,686 22,011
Mo,CBr, 0,3312 0,0091 0,0344 0,79 0,3221 97,262 9,311
Mo,CCl, 0,2660 0,0083 0,0496 0,50 0,2577 96,876 4,148
Mo,CF, 0,0540 0,0028 0,0522 0,16 0,0512 94,816 0,159
Mo.CF; -(model4) 0,0974 0,0044 0,0695 0,19 0,0930 95,465 0,392
Mo,CO, 0,0791 0,0033 0,0408 0,24 0,0758 95,831 0,442
Mo,CO; -(model4) 0,0656 0,0031 0,0502 0,19 0,0625 95,267 0,245
Mo,CrCN 0,1338 0,0049 0,0538 0,27 0,1288 96,315 0,961
Mo,CrCNO, 0,1466 0,0048 0,0336 0,43 0,1417 96,695 1,858
Mo,CS; 0,0461 0,0236 0,0492 1,44 0,0225 48,794 0,063
Mo,;Hf,C;0, 0,0481 0,0017 0,0147 0,34 0,0464 96,537 0,455
Mo HfC, 0,0293 0,0016 0,0332 0,14 0,0277 94,693 0,073
Mo,HfC,0; 0,0757 0,0024 0,0199 0,36 0,0733 96,811 0,836
Mo,HfCN 0,0697 0,0029 0,0366 0,24 0,0668 95,856 0,383
Mo,HfCNO, 0,0972 0,0033 0,0235 0,42 0,0940 96,653 1,166
Mo;N 0,0557 0,0029 0,0598 0,15 0,0528 94,770 0,147
Mo,N(OH), 0,1427 0,0041 0,0287 0,43 0,1386 97,138 2,068
Mo,Nb,Cs 0,0679 0,0028 0,0383 0,22 0,0651 95,840 0,346
Mo,NbC, 0,0386 0,0020 0,0410 0,15 0,0366 94,808 0,104
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Mo,NbCN 0,0971 0,0038 0,0445 0,26 0,0933 96,076 0,610
Mo,NbCNO, 0,1260 0,0041 0,0288 0,43 0,1218 96,717 1,598
Mo,NF, 0,0510 0,0022 0,0300 0,22 0,0487 95,588 0,248
Mo,NO, 0,0693 0,0030 0,0382 0,23 0,0664 95,745 0,362
Mo,ScC, 0,0478 0,0024 0,0498 0,15 0,0453 94,904 0,131
Mo,ScC,0, 0,1029 0,0033 0,0280 0,36 0,0996 96,745 1,096
Mo,Ta,Cs 0,0007 0,0000 0,0004 0,21 0,0007 95,647 0,003
Mo, TaC, 0,0006 0,0000 0,0007 0,14 0,0006 94,803 0,002
Mo,TaCN 0,0016 0,0001 0,0008 0,25 0,0016 96,014 0,010
Mo,TaCNO; 0,0023 0,0001 0,0006 0,41 0,0022 96,630 0,027
Mo,Ti,Cs 0,0989 0,0039 0,0490 0,24 0,0950 96,048 0,576
Mo, Ti,C3(OH)15Fos 0,1266 0,0038 0,0251 0,46 0,1228 96,969 1,858
Mo, Ti,C501 5F05 0,0790 0,0030 0,0292 0,31 0,0760 96,150 0,616
Mo, Ti,C30, 0,0788 0,0029 0,0256 0,34 0,0759 96,363 0,702
Mo, TiC, 0,0480 0,0024 0,0483 0,15 0,0456 94,915 0,136
Mo, TiCy(O15Fo5) 0,1578 0,0034 0,0299 0,34 0,1544 97,835 2,444
Mo, TiC,(OH), 0,1823 0,0046 0,0258 0,54 0,1776 97,472 3,764
Mo, TiCsF, 0,1513 0,0050 0,0437 0,34 0,1464 96,713 1,520
Mo, TiCN 0,1266 0,0048 0,0544 0,27 0,1217 96,177 0,849
Mo,TiCNO, 0,1453 0,0048 0,0338 0,42 0,1405 96,709 1,811
Mo,V,Cs 0,0972 0,0038 0,0478 0,24 0,0933 96,048 0,569
Mo,VC, 0,0474 0,0024 0,0475 0,15 0,0450 94,858 0,135
Mo,VCN 0,1251 0,0048 0,0545 0,26 0,1203 96,163 0,829
Mo,VCNO, 0,1414 0,0047 0,0338 0,42 0,1367 96,645 1,715
Mo,Zr,C;0, 0,0665 0,0023 0,0203 0,34 0,0642 96,583 0,631
Mo,ZrC, 0,0381 0,0020 0,0416 0,14 0,0361 94,793 0,099
Mo,ZrC,0, 0,1032 0,0032 0,0249 0,39 0,0999 96,851 1,242
Mo,ZrCN 0,0930 0,0038 0,0466 0,24 0,0892 95,946 0,534
Mo0,ZrCNO; 0,1229 0,0041 0,0293 0,42 0,1187 96,649 1,495
MosC, 0,0724 0,0031 0,0414 0,22 0,0693 95,754 0,364
Mo;C,(OH), 0,0093 0,0002 0,0081 0,09 0,0091 97,510 0,031
Mo;C,F, 0,0507 0,0017 0,0170 0,29 0,0490 96,737 0,437
Mo;CzH, 0,0798 0,0027 0,0264 0,31 0,0771 96,561 0,699
Mo;C,0, 0,1161 0,0034 0,0228 0,45 0,1127 97,061 1,722
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MosCN 0,0966 0,0037 0,0465 0,24 0,0929 96,161 0,579
MosN, 0,0433 0,0021 0,0336 0,19 0,0412 95,193 0,159
Mo3N,(OH), 0,0009 0,0000 0,0040 0,02 0,0009 96,536 0,001
MosN,F, 0,0426 0,0013 0,0149 0,26 0,0413 96,955 0,355
MosNzH; 0,0479 0,0021 0,0274 0,23 0,0458 95,676 0,240
MosN,O, 0,0796 0,0023 0,0180 0,37 0,0773 97,170 1,024
Mo,Cs; 0,0716 0,0029 0,0400 0,22 0,0687 95,883 0,368
Mo,Cs(OH). 0,0676 0,0021 0,0182 0,34 0,0656 96,916 0,729
Mo,CsF» 0,0396 0,0017 0,0218 0,23 0,0379 95,691 0,207
Mo,C30, 0,0633 0,0024 0,0227 0,31 0,0609 96,285 0,510
MoyN; 0,0393 0,0019 0,0326 0,18 0,0374 95,151 0,135
Mo,N3(OH), 0,0497 0,0019 0,0212 0,27 0,0478 96,135 0,336
Mo;N3F, 0,0331 0,0016 0,0244 0,19 0,0315 95,236 0,128
MosN3zH, 0,0252 0,0011 0,0166 0,20 0,0241 95,580 0,110
Mo;N30, 0,0446 0,0020 0,0271 0,22 0,0426 95,601 0,210
MoCrC 0,0705 0,0040 0,0962 0,13 0,0665 94,316 0,146
MoCrCO; -(model4) 0,0880 0,0041 0,0596 0,21 0,0839 95,341 0,371
MoWC 0,0382 0,0022 0,0539 0,12 0,0360 94,174 0,077
MoWC(NCO), 0,1815 0,0054 0,0291 0,56 0,1761 97,021 3,291
MoWC(OCN), 0,2115 0,0060 0,0284 0,64 0,2055 97,150 4,582
MoWC(SCN), 0,3526 0,0084 0,0212 1,18 0,3443 97,631 17,204
MoWCClI, 0,2492 0,0071 0,0402 0,53 0,2421 97,158 4,505
MoWCF, 0,0311 0,0016 0,0836 0,06 0,0296 94,982 0,033
MoWCO,-(model2) 0,0522 0,0024 0,0342 0,21 0,0498 95,425 0,228
Nbo4V16C 1,5554 0,0295 0,1428 0,62 1,5259 98,104 49,849
NbogV1.C 0,4855 0,0135 0,1371 0,30 0,4720 97,222 5,014
Nb;,VosC 0,2693 0,0095 0,1268 0,23 0,2597 96,454 1,655
Nb; 35C 3,9771 0,3970 0,0881 13,51 3,5801 90,019 484,742
Nb; 6V0.4C 0,1604 0,0069 0,1174 0,18 0,1535 95,714 0,629
Nb.C 0,0842 0,0043 0,0829 0,15 0,0799 94,945 0,243
Nb,C(OH) 0,0871 0,0034 0,0409 0,25 0,0837 96,115 0,534
Nb.CF, 0,0560 0,0027 0,0483 0,17 0,0533 95,104 0,185
Nb,CO, 0,0808 0,0036 0,0524 0,21 0,0772 95,536 0,357
Nb,CrCN 0,1372 0,0051 0,0564 0,27 0,1321 96,281 0,964
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Nb,CrCNO, 0,1420 0,0046 0,0306 0,45 0,1374 96,757 1,917
Nb,HfCN 0,0723 0,0030 0,0385 0,23 0,0693 95,875 0,390
Nb,HfCNO, 0,0877 0,0029 0,0215 0,41 0,0848 96,650 1,038
Nb,MoCN 0,1047 0,0041 0,0486 0,25 0,1006 96,110 0,649
Nb,MoCNO;, 0,1180 0,0038 0,0264 0,43 0,1142 96,772 1,532
Nb,N 0,0643 0,0035 0,0790 0,13 0,0608 94,526 0,149
Nb,N(OH), 0,0904 0,0037 0,0469 0,24 0,0867 95,869 0,501
Nb,NF, 0,0521 0,0023 0,0340 0,20 0,0498 95,545 0,229
Nb;NH, 0,0379 0,0022 0,0535 0,12 0,0357 94,260 0,076
Nb;NO; 0,0718 0,0033 0,0511 0,19 0,0685 95,394 0,288
Nb,Ta,Cs 0,0008 0,0000 0,0005 0,21 0,0007 95,772 0,004
Nb,TaCN 0,0017 0,0001 0,0008 0,25 0,0017 96,058 0,010
Nb,TiCN 0,1282 0,0049 0,0573 0,26 0,1233 96,167 0,827
Nb,TiCNO, 0,1437 0,0046 0,0299 0,46 0,1392 96,826 2,008
Nb,VCN 0,1253 0,0048 0,0569 0,25 0,1205 96,141 0,796
Nb,VCNO, 0,1348 0,0045 0,0309 0,43 0,1304 96,687 1,708
Nb,W,Cs 0,0516 0,0021 0,0275 0,23 0,0495 95,957 0,279
Nb>Zr,Cs 0,0687 0,0029 0,0411 0,21 0,0658 95,775 0,330
Nb,ZrCN 0,0964 0,0040 0,0494 0,24 0,0925 95,895 0,541
Nb,ZrCNO, 0,1081 0,0036 0,0271 0,40 0,1045 96,659 1,250
NbsC, 0,0808 0,0035 0,0521 0,20 0,0773 95,690 0,360
Nb;C,(OH), 0,0638 0,0016 0,0186 0,26 0,0622 97,458 0,642
Nb;C,F, 0,0549 0,0021 0,0253 0,25 0,0528 96,152 0,344
NbsC;H, 0,0380 0,0014 0,0207 0,20 0,0366 96,291 0,201
NbsC,0, 0,0931 0,0032 0,0296 0,32 0,0899 96,581 0,847
Nb;CN 0,0998 0,0039 0,0504 0,23 0,0959 96,080 0,569
NbsCNO, 0,1158 0,0038 0,0268 0,43 0,1120 96,708 1,451
NbsN, 0,0461 0,0022 0,0366 0,18 0,0440 95,274 0,166
NbsN,(OH), 0,0023 0,0001 0,0056 0,03 0,0023 97,161 0,003
NbsN.F, 0,0440 0,0014 0,0162 0,26 0,0426 96,864 0,347
NbsN;H; 0,0456 0,0017 0,0218 0,24 0,0439 96,246 0,275
NbsN,O; 0,0764 0,0027 0,0259 0,31 0,0737 96,511 0,653
Nb,Cs 0,0608 0,0027 0,0388 0,21 0,0581 95,612 0,273
Nb,C3(OH), 0,0536 0,0014 0,0138 0,30 0,0522 97,422 0,609
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Nb,CsF, 0,0424 0,0016 0,0182 0,27 0,0407 96,143 0,284
Nb,CsH, 0,0308 0,0013 0,0180 0,21 0,0295 95,899 0,152
Nb,C;0, 0,0696 0,0025 0,0236 0,32 0,0671 96,384 0,594
NbsN; 0,0423 0,0021 0,0374 0,17 0,0402 95,091 0,136
NbsN3(OH), 0,0542 0,0019 0,0191 0,29 0,0523 96,563 0,446
Nb,NsF, 0,0423 0,0016 0,0182 0,26 0,0408 96,300 0,285
Nb4N30; 0,0540 0,0021 0,0245 0,26 0,0519 96,019 0,343
NbsC4(OH), 0,0054 0,0002 0,0060 0,08 0,0052 96,953 0,014
NbsC4F, 0,0330 0,0013 0,0143 0,26 0,0317 96,169 0,219
NbsC,0, 0,0552 0,0020 0,0169 0,35 0,0532 96,464 0,521
NbCrN(NCO), 0,4079 0,0105 0,0342 0,92 0,3974 97,422 14,236
NbCrN(NCS), 1,1905 0,0990 0,0049 60,80 1,0915 91,688 798,442
NbCrN(OCN), 0,3227 0,0093 0,0426 0,66 0,3134 97,106 7,128
NbCrN(SCN), 0,5748 0,0133 0,0272 1,47 0,5615 97,685 35,597
NbCrNBr, 0,4821 0,0123 0,0361 1,02 0,4698 97,446 18,795
NbCrNCl, 0,3843 0,0110 0,0591 0,56 0,3733 97,136 7,281
NbCrNF, 0,0806 0,0039 0,0640 0,18 0,0767 95,188 0,290
NbMoN(CN), 0,1219 0,0048 0,0490 0,29 0,1172 96,086 0,874
NbMoN(NCO), 0,2178 0,0066 0,0389 0,51 0,2112 96,967 3,548
NbMoN(NCS), 1,0601 0,0509 0,0096 15,94 1,0092 95,199 335,000
NbMoN(OCN), 0,0003 0,0000 0,0040 0,01 0,0003 94,410 0,000
NbMoN(SCN), 0,4858 0,0111 0,0249 1,33 0,4747 97,722 27,741
NbMoNBr; 0,3821 0,0099 0,0354 0,84 0,3723 97,420 12,060
NbMoNCI, 0,2853 0,0086 0,0535 0,49 0,2767 96,969 4,429
NbMoNF, 0,0724 0,0034 0,0565 0,18 0,0690 95,244 0,265
NbWN(CN), 0,0721 0,0031 0,0417 0,22 0,0690 95,723 0,358
NbWN(NCO), 0,1724 0,0052 0,0298 0,52 0,1672 96,998 2,903
NbWN(NCS), 0,8346 0,0421 0,0074 17,07 0,7926 94,960 268,373
NbWN(OCN), 0,1918 0,0057 0,0295 0,58 0,1862 97,047 3,631
NbWN(SCN), 0,3719 0,0089 0,0213 1,26 0,3630 97,609 19,060
NbWNBr, 0,3302 0,0084 0,0273 0,92 0,3218 97,457 11,697
NbWNCI, 0,2346 0,0067 0,0398 0,51 0,2278 97,124 4,024
NbWNF, 0,0543 0,0026 0,0452 0,18 0,0517 95,148 0,186
Sc,C 0,1021 0,0060 0,1600 0,11 0,0961 94,111 0,184
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Sc,C(CN), 0,1534 0,0070 0,1041 0,20 0,1465 95,461 0,647
Sc,C(NCO), 0,0138 0,0004 0,0147 0,09 0,0134 96,953 0,038
Sc,C(NCS), 1,4445 0,0469 0,0139 10,09 1,3976 96,753 434,353
Sc,C(OCl), 0,5017 0,0138 0,0637 0,65 0,4879 97,249 11,521
Sc,C(OCN), 0,0177 0,0006 0,0181 0,10 0,0172 96,770 0,051

Sc,C(OH), 0,1220 0,0049 0,0700 0,21 0,1170 95,943 0,612
Sc,C(SCN), 0,5146 0,0129 0,0479 0,80 0,5017 97,501 16,164

Sc,CBr; 0,3594 0,0103 0,0558 0,55 0,3491 97,138 6,753
Sc,CCl, 0,4111 0,0130 0,0824 0,47 0,3981 96,848 5,961
Sc,CF; 0,0860 0,0044 0,0831 0,16 0,0816 94,937 0,253
Sc,CF; -(model2) 0,1253 0,0058 0,0900 0,19 0,1195 95,366 0,499
Sc,CF; -(model3) 0,1415 0,0068 0,1165 0,17 0,1347 95,202 0,491
Sc,CF; -(model4) 0,1796 0,0079 0,1211 0,20 0,1716 95,576 0,763
Sc,CO; -(model3) 0,1446 0,0068 0,1140 0,18 0,1378 95,298 0,524
Sc,CO; -(model4) 0,1174 0,0056 0,0907 0,18 0,1119 95,262 0,434
Sc;N 0,0762 0,0048 0,1370 0,10 0,0714 93,747 0,119
Sc,N(OH), 0,1161 0,0049 0,0689 0,21 0,1113 95,822 0,563
Sc:NF, 0,0726 0,0039 0,0757 0,15 0,0688 94,698 0,198
Sc,NF, -(model3) 0,1500 0,0069 0,1121 0,18 0,1431 95,396 0,575
ScoNF; -(model4) 0,1160 0,0056 0,0922 0,18 0,1104 95,187 0,417
Sc;NO; 0,1108 0,0052 0,0908 0,17 0,1056 95,295 0,387
ScNO; -(model2) 0,1149 0,0052 0,0707 0,22 0,1097 95,504 0,535
ScsCs 0,0866 0,0046 0,0866 0,16 0,0820 94,701 0,246
SczCo(OH), 0,0878 0,0027 0,0372 0,22 0,0851 96,930 0,603
Sc3C2Br, 0,0564 0,0021 0,0256 0,25 0,0543 96,203 0,359
ScsCaF 0,0747 0,0032 0,0423 0,22 0,0716 95,786 0,380
Sc3C,0; 0,1294 0,0053 0,0712 0,22 0,1241 95,906 0,676
ScsN; 0,0569 0,0033 0,0786 0,12 0,0537 94,284 0,117
ScsN,(OH), 0,0812 0,0024 0,0316 0,23 0,0788 97,051 0,607
ScsNoF, 0,0637 0,0027 0,0414 0,20 0,0610 95,709 0,282
ScsN;0; 0,0956 0,0041 0,0516 0,24 0,0915 95,700 0,508
Sc,Cs 0,0867 0,0042 0,0787 0,16 0,0825 95,136 0,273
Sc4C3(OH), 0,0727 0,0022 0,0276 0,24 0,0706 97,002 0,558
Sc,CsF 0,0654 0,0028 0,0362 0,23 0,0626 95,705 0,340
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Sc,Cs0; 0,1024 0,0040 0,0417 0,29 0,0984 96,120 0,725
ScyN3 0,0460 0,0026 0,0615 0,13 0,0434 94,308 0,097
ScsN3(OH), 0,0800 0,0027 0,0297 0,27 0,0774 96,674 0,625
ScaNsF 0,0515 0,0024 0,0357 0,20 0,0491 95,379 0,213
SciN;0; 0,0768 0,0033 0,0418 0,24 0,0735 95,669 0,406
ScCrC(OCN), 0,3945 0,0113 0,0548 0,62 0,3831 97,127 8,276
ScCrC(OH), 0,1711 0,0064 0,0678 0,28 0,1647 96,253 1,246
ScCrCF, 0,1015 0,0050 0,0846 0,18 0,0965 95,097 0,347
ScHfN(SCN), 0,3439 0,0080 0,0261 0,92 0,3359 97,674 13,265
ScHfNO, 0,0602 0,0029 0,0469 0,18 0,0573 95,262 0,221
ScNbCO, 0,0909 0,0043 0,0679 0,19 0,0867 95,298 0,348
ScTaCO, 0,0010 0,0000 0,0007 0,19 0,0010 95,358 0,004
ScTiNO, 0,1026 0,0048 0,0786 0,18 0,0978 95,313 0,383
ScVCO, 0,1076 0,0051 0,0830 0,18 0,1025 95,278 0,399
ScYC(CN), 0,1214 0,0052 0,0687 0,23 0,1162 95,680 0,616
ScYC(NCO), 0,2275 0,0075 0,0553 0,40 0,2200 96,718 2,715
ScYC(NCS), 1,1219 0,0287 0,0221 3,91 1,0932 97,438 166,826
ScYC(OCI), 0,2591 0,0085 0,0634 0,40 0,2506 96,722 3,074
ScYC(OCN), 0,2719 0,0082 0,0511 0,48 0,2637 96,971 4,213
ScYC(OH), 0,1110 0,0045 0,0580 0,23 0,1064 95,912 0,610
ScYC(SCN), 0,4405 0,0105 0,0379 0,83 0,4300 97,612 15,009
ScYCBTr, 0,3286 0,0091 0,0463 0,59 0,3195 97,232 6,797
ScYCCl, 0,2710 0,0091 0,0729 0,38 0,2619 96,633 2,921
ScYCF, 0,0956 0,0046 0,0790 0,17 0,0910 95,215 0,330
ScZrN(SCN), 0,5038 0,0117 0,0338 1,04 0,4921 97,672 22,017
ScZrNO, 0,0909 0,0043 0,0686 0,19 0,0866 95,269 0,345
Ta,C 0,0005 0,0000 0,0005 0,17 0,0005 95,218 0,002
Ta;C(OH), 0,0008 0,0000 0,0002 0,34 0,0008 96,755 0,008
Ta,CF, 0,0004 0,0000 0,0003 0,17 0,0004 95,185 0,001
Ta,CO, 0,0006 0,0000 0,0003 0,22 0,0005 95,667 0,003
Ta,CrCN 0,0009 0,0000 0,0004 0,25 0,0008 96,037 0,005
Ta,CrCNO; 0,0010 0,0000 0,0002 0,39 0,0009 96,612 0,011
Ta,HfCN 0,0007 0,0000 0,0004 0,22 0,0007 95,668 0,003
Ta,HfCNO, 0,0009 0,0000 0,0002 0,36 0,0008 96,599 0,009
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Ta,MoCN 0,0008 0,0000 0,0004 0,24 0,0008 95,946 0,004
Ta;MoCNO, 0,0009 0,0000 0,0002 0,39 0,0009 96,610 0,010
Ta;N 0,0004 0,0000 0,0004 0,15 0,0004 94,754 0,001
Ta,N(OH), 0,0008 0,0000 0,0002 0,37 0,0008 96,990 0,010
Ta,NbCN 0,0008 0,0000 0,0004 0,23 0,0007 95,894 0,004
Ta,NbCNO, 0,0009 0,0000 0,0002 0,38 0,0009 96,603 0,010
TaNF; 0,0004 0,0000 0,0002 0,23 0,0004 95,698 0,002
TaNH, 0,0002 0,0000 0,0003 0,12 0,0002 94,214 0,000
Ta;NO, 0,0005 0,0000 0,0003 0,20 0,0005 95,315 0,002
Ta,TICN 0,0008 0,0000 0,0004 0,24 0,0008 95,950 0,005
Ta,TICNO; 0,0009 0,0000 0,0002 0,40 0,0009 96,697 0,011
Ta,VCN 0,0008 0,0000 0,0004 0,24 0,0008 95,940 0,005
Ta,VCNO, 0,0009 0,0000 0,0002 0,38 0,0009 96,533 0,010
Ta,ZrCN 0,0007 0,0000 0,0004 0,22 0,0007 95,754 0,004
Ta;ZrCNO, 0,0009 0,0000 0,0002 0,37 0,0008 96,598 0,009
TasC, 0,0005 0,0000 0,0003 0,22 0,0005 95,992 0,003
TazCo(OH), 0,0003 0,0000 0,0001 0,21 0,0003 97,619 0,002
TasCsF2 0,0004 0,0000 0,0001 0,28 0,0004 96,623 0,003
TazCoH, 0,0002 0,0000 0,0001 0,18 0,0002 96,190 0,001
TasC,0; 0,0006 0,0000 0,0002 0,34 0,0006 96,616 0,006
TasCN 0,0004 0,0000 0,0003 0,21 0,0004 95,586 0,002
Ta;CNO, 0,0006 0,0000 0,0002 0,38 0,0006 96,583 0,006
TasN; 0,0003 0,0000 0,0002 0,21 0,0003 95,494 0,001
TasN,(OH), 0,0000 0,0000 0,0000 0,01 0,0000 95,952 0,000
TazNoF; 0,0003 0,0000 0,0001 0,26 0,0003 96,956 0,002
TasN;H; 0,0002 0,0000 0,0001 0,19 0,0002 96,076 0,001
TasN,0, 0,0005 0,0000 0,0002 0,34 0,0005 96,642 0,005
Ta,Cs 0,0004 0,0000 0,0002 0,23 0,0004 95,959 0,002
Ta,C3(OH), 0,0004 0,0000 0,0001 0,36 0,0004 97,510 0,006
Ta,CsF2 0,0003 0,0000 0,0001 0,29 0,0003 96,316 0,002
Ta,CsH: 0,0002 0,0000 0,0001 0,20 0,0002 95,871 0,001
Ta,C30; 0,0005 0,0000 0,0002 0,33 0,0005 96,407 0,004
TasNs; 0,0003 0,0000 0,0002 0,18 0,0003 95,397 0,001
TasN3(OH), 0,0004 0,0000 0,0001 0,31 0,0004 96,671 0,003
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TasNsF, 0,0002 0,0000 0,0001 0,21 0,0002 95,679 0,001
TasNzH, 0,0001 0,0000 0,0001 0,19 0,0001 95,651 0,001
TasN;0, 0,0004 0,0000 0,0002 0,28 0,0004 96,096 0,003
TaCrN(OCN), 0,0039 0,0001 0,0006 0,58 0,0038 97,078 0,076
TaCrN(SCN); 0,0098 0,0002 0,0008 0,71 0,0097 98,030 0,348
TaCrNBr, 0,0089 0,0002 0,0006 1,13 0,0087 97,521 0,395
TaCrNCl, 0,0052 0,0001 0,0007 0,60 0,0050 97,209 0,108
TaCrNF, 0,0009 0,0000 0,0007 0,17 0,0008 95,153 0,003
TaMoN(NCO), 0,0031 0,0001 0,0006 0,46 0,0030 96,856 0,044
TaMoN(NCS), 0,0181 0,0007 0,0002 10,75 0,0174 96,025 4,701
TaMoN(SCN), 0,0050 0,0001 0,0004 0,77 0,0049 97,994 0,187
TaMoNBr, 0,0068 0,0002 0,0007 0,79 0,0066 97,271 0,191
TaMoNClI, 0,0040 0,0001 0,0008 0,47 0,0038 96,839 0,057
TaMoNF, 0,0010 0,0000 0,0008 0,18 0,0009 95,288 0,004
TaWN(CN), 0,0014 0,0001 0,0008 0,23 0,0013 95,714 0,007
TaWN(NCO), 0,0031 0,0001 0,0006 0,47 0,0030 96,840 0,044
TaWNBr, 0,0075 0,0002 0,0007 0,84 0,0073 97,426 0,239
TaWNCI, 0,0049 0,0001 0,0007 0,56 0,0048 97,130 0,093
TiosNby6C 0,1989 0,0080 0,0896 0,27 0,1908 95,963 1,270
TiosNb12C 0,3594 0,0104 0,0864 0,36 0,3490 97,117 4,357
Ti12NbosC 0,8122 0,0176 0,0890 0,59 0,7946 97,833 21,752
TiysNbosC 0,1942 0,0079 0,1397 0,17 0,1863 95,927 0,777
Ti1sNbo.4C 0,3832 0,0118 0,1600 0,22 0,3714 96,931 2,669
Ti1wCoF, 0,1234 0,0026 0,0117 0,65 0,1209 97,932 3,826
TioNoF, 0,0493 0,0016 0,0112 0,43 0,0477 96,771 0,629
Ti,C 0,1025 0,0058 0,1374 0,13 0,0966 94,294 0,216
Ti,C(OH), 0,1441 0,0056 0,0632 0,27 0,1384 96,088 0,946
Ti,CCl;, 0,0585 0,0031 0,0601 0,15 0,0554 94,760 0,162
Ti,CF, 0,0758 0,0039 0,0716 0,16 0,0719 94,855 0,229
Ti,CF,-(model2) 0,1544 0,0067 0,0938 0,22 0,1477 95,639 0,729
Ti,CF,-(model3) 0,1696 0,0074 0,1046 0,21 0,1622 95,637 0,790
Ti,CF,-(model4) 0,2577 0,0100 0,1202 0,25 0,2476 96,102 1,593
Ti,CO0.11F1 89 0,1024 0,0048 0,0765 0,19 0,0976 95,303 0,392
Ti2CO0q.44F1.56 0,1139 0,0052 0,0773 0,20 0,1087 95,460 0,481
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Ti,COqge7F1.33 0,1153 0,0052 0,0777 0,20 0,1101 95,517 0,490
Ti,CO089F1.11 0,1247 0,0054 0,0784 0,21 0,1193 95,638 0,569
Ti,COu1a3Fo67 0,1234 0,0055 0,0794 0,21 0,1179 95,574 0,550
Ti,CO, 0,1080 0,0051 0,0812 0,19 0,1029 95,272 0,411
Ti,CO,-(model2) 0,1264 0,0057 0,0807 0,21 0,1207 95,498 0,567
Ti,CO,-(model3) 0,1458 0,0065 0,1005 0,19 0,1393 95,526 0,607
Ti,CrCN 0,2528 0,0087 0,0864 0,30 0,2441 96,543 2,143
Ti.CrCNO, 0,2563 0,0079 0,0476 0,50 0,2484 96,912 4,008
Ti;HfCN 0,1093 0,0043 0,0520 0,25 0,1050 96,032 0,663
Ti,HfCNO; 0,1374 0,0045 0,0297 0,45 0,1330 96,759 1,848
Ti,MoCN 0,1725 0,0064 0,0704 0,27 0,1661 96,284 1,221
Ti,MoCNO, 0,1936 0,0062 0,0392 0,47 0,1875 96,822 2,779
Ti.N 0,0741 0,0045 0,1206 0,11 0,0696 93,967 0,128
Ti,N(OH), 0,1275 0,0052 0,0622 0,25 0,1223 95,899 0,752
Ti;Nb,Cs 0,0993 0,0040 0,0524 0,23 0,0953 95,980 0,542
Ti.NbC, 0,0605 0,0032 0,0624 0,15 0,0573 94,756 0,167
Ti,NbCN 0,1761 0,0065 0,0715 0,27 0,1696 96,290 1,254
Ti;NbCNO, 0,1981 0,0063 0,0394 0,48 0,1918 96,826 2,889
Ti,NF, 0,0667 0,0035 0,0702 0,15 0,0632 94,730 0,180
TiNF;-(model2) 0,1515 0,0065 0,0887 0,22 0,1450 95,686 0,742
Ti.NO; 0,0930 0,0045 0,0742 0,18 0,0885 95,116 0,333
Ti,NO,-(model4) 0,2808 0,0094 0,1185 0,24 0,2714 96,640 1,930
Ti:NS; 0,0589 0,0030 0,0555 0,16 0,0559 94,881 0,178

Ti Ta,Cs 0,0008 0,0000 0,0004 0,23 0,0008 95,938 0,004
Ti;TaC; 0,0007 0,0000 0,0007 0,15 0,0007 94,703 0,002
Ti;TaCN 0,0020 0,0001 0,0009 0,27 0,0020 96,259 0,014
Ti,TaCNO; 0,0026 0,0001 0,0005 0,46 0,0025 96,830 0,037
Ti,VC, 0,0838 0,0042 0,0768 0,16 0,0797 95,047 0,261
Ti,VCN 0,2345 0,0084 0,0873 0,29 0,2261 96,407 1,823
Ti,VCNO, 0,2449 0,0077 0,0482 0,48 0,2371 96,839 3,616
Ti,ZrCN 0,1607 0,0062 0,0727 0,26 0,1545 96,153 1,025
Ti.ZrICNO, 0,1897 0,0061 0,0398 0,46 0,1837 96,802 2,626
TisC, 0,0945 0,0046 0,0851 0,16 0,0899 95,128 0,300
Ti3C5(00.13F0.83(OH)1.04) 0,3254 0,0084 0,0361 0,70 0,3170 97,423 8,578
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Ti3C2(Oo1F11(OH)os) 0,3913 0,0098 0,0347 0,85 0,3815 97,489 12,891
Ti3C(Oo.7F13) 0,1535 0,0050 0,0341 0,44 0,1485 96,752 2,006
Ti3Cy(OH), 0,1606 0,0040 0,0318 0,37 0,1566 97,536 2,370
TisC2Br, 0,0689 0,0024 0,0257 0,28 0,0664 96,482 0,534
TisC.Cl, 0,0672 0,0027 0,0347 0,23 0,0644 95,954 0,374
TisCoF, 0,0766 0,0033 0,0422 0,23 0,0733 95,709 0,400
TisC,0, 0,1193 0,0044 0,0464 0,29 0,1148 96,273 0,886
TisCoSe; 0,0335 0,0013 0,0215 0,19 0,0322 95,976 0,150
TisC,Te, 0,0200 0,0008 0,0144 0,17 0,0192 95,977 0,080
TisCN 0,2207 0,0080 0,0919 0,26 0,2128 96,398 1,534
TisCNF, 0,3427 0,0094 0,0542 0,52 0,3333 97,264 6,325
TisCNO, 0,2925 0,0083 0,0496 0,50 0,2842 97,157 5,025
TisN> 0,0595 0,0032 0,0717 0,13 0,0563 94,632 0,140
TisN2(OH); 0,1231 0,0032 0,0295 0,33 0,1199 97,401 1,500
TizNoF, 0,0598 0,0025 0,0361 0,21 0,0573 95,799 0,285
TisNzH; 0,1014 0,0038 0,0423 0,27 0,0977 96,292 0,702
TisN20, 0,1325 0,0047 0,0430 0,33 0,1278 96,473 1,181
TisCs 0,0767 0,0037 0,0679 0,17 0,0730 95,125 0,247
Ti,C3(OH), 0,1139 0,0036 0,0313 0,34 0,1103 96,872 1,205
Ti,CsF, 0,0605 0,0027 0,0365 0,22 0,0579 95,598 0,288
Ti,CsH, 0,0899 0,0034 0,0372 0,27 0,0865 96,245 0,628
TisC30, 0,0894 0,0036 0,0397 0,27 0,0859 96,004 0,581
TisN3 0,0449 0,0025 0,0551 0,14 0,0424 94,465 0,104
TisN3(OH), 0,1472 0,0047 0,0318 0,44 0,1425 96,816 1,982
TiyNsF, 0,0476 0,0022 0,0329 0,20 0,0454 95,420 0,197
TisN3H, 0,0569 0,0025 0,0342 0,22 0,0544 95,644 0,272
TisN3O; 0,0675 0,0029 0,0239 0,36 0,0646 95,714 0,546
TisC,4 (OH), 0,1578 0,0045 0,0216 0,62 0,1533 97,175 3,367
TisCsF, 0,0881 0,0034 0,0343 0,30 0,0847 96,169 0,653
TisC40, 0,0835 0,0031 0,0300 0,31 0,0804 96,274 0,672
TisNsF> 0,0588 0,0024 0,0290 0,25 0,0564 95,872 0,343
TigCsF 0,1202 0,0038 0,0230 0,49 0,1164 96,857 1,829
TigNsF, 0,0746 0,0024 0,0189 0,39 0,0722 96,736 0,854
Ti7CeF2 0,1159 0,0034 0,0172 0,58 0,1126 97,109 2,275
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TizNgF> 0,0702 0,0022 0,0152 0,43 0,0680 96,900 0,943
TigC7F> 0,1195 0,0031 0,0133 0,69 0,1164 97,437 3,132
TigN7F> 0,0684 0,0019 0,0149 0,39 0,0665 97,208 0,917
TigCsF 0,0863 0,0028 0,0111 0,76 0,0835 96,749 1,947
TigNgF> 0,0452 0,0017 0,0129 0,40 0,0435 96,185 0,457
TiCrCO, 0,1003 0,0047 0,0727 0,19 0,0956 95,354 0,396
TiHfCO, 0,0654 0,0028 0,0373 0,22 0,0626 95,729 0,329
TiHfN(NO), 0,0514 0,0026 0,0443 0,17 0,0489 95,034 0,170
TiMoCO; 0,0685 0,0034 0,0574 0,18 0,0651 95,048 0,233
TiNbC 0,0848 0,0051 0,1324 0,12 0,0797 93,994 0,153
TivC 0,1206 0,0072 0,1807 0,12 0,1135 94,060 0,227
TiIWCO, 0,0481 0,0051 0,0396 0,39 0,0430 89,385 0,157
TiZrCO, 0,1026 0,0046 0,0668 0,21 0,0980 95,523 0,451
V,C 0,1085 0,0058 0,1243 0,14 0,1027 94,667 0,269
V,C(OH), 0,1492 0,0058 0,0619 0,28 0,1434 96,101 1,038
V,CBr, 0,0365 0,0020 0,0423 0,14 0,0345 94,582 0,089
V,CF(OH) 0,1059 0,0048 0,0763 0,19 0,1011 95,427 0,421
V.CF, 0,0773 0,0039 0,0686 0,17 0,0734 94,919 0,248
V,CO, 0,1124 0,0050 0,0728 0,21 0,1074 95,536 0,498
V,CrCN 0,2506 0,0085 0,0835 0,31 0,2420 96,604 2,180
V,CrCNO, 0,2358 0,0072 0,0418 0,52 0,2286 96,940 3,865
V,HfCN 0,1090 0,0043 0,0508 0,25 0,1048 96,097 0,675
V,HfCNO, 0,1191 0,0039 0,0270 0,43 0,1152 96,724 1,523
V,MoCN 0,1716 0,0063 0,0684 0,28 0,1653 96,326 1,245
V>M0oCNO, 0,1739 0,0055 0,0356 0,47 0,1683 96,809 2,470
V2N 0,0772 0,0045 0,1145 0,12 0,0727 94,165 0,147
V,N(OH), 0,1149 0,0049 0,0646 0,23 0,1100 95,717 0,587
V,NDb,C3 0,0994 0,0040 0,0513 0,23 0,0954 96,014 0,554
V,NbCN 0,1765 0,0065 0,0692 0,28 0,1701 96,339 1,302
V,NbCNO, 0,1924 0,0057 0,0327 0,53 0,1867 97,012 3,292
V2NF, 0,0654 0,0035 0,0689 0,15 0,0618 94,588 0,176
V,NO, 0,0934 0,0044 0,0720 0,18 0,0890 95,293 0,346
V,Ta,Cs 0,0008 0,0000 0,0005 0,21 0,0008 95,835 0,004
V,TaC, 0,0015 0,0001 0,0009 0,21 0,0014 95,901 0,007

221



V,TaCN 0,0021 0,0001 0,0009 0,27 0,0020 96,321 0,015
V,;TaCNO, 0,0023 0,0001 0,0005 0,45 0,0023 96,763 0,032
V,Ti,Cs 0,1555 0,0059 0,0707 0,25 0,1496 96,183 0,988
V,TiC, 0,1796 0,0070 0,0893 0,23 0,1726 96,120 1,042
V,TiCN 0,2324 0,0082 0,0858 0,29 0,2241 96,456 1,821
V,TiCNO, 0,2313 0,0071 0,0429 0,50 0,2241 96,910 3,625
V,ZrCN 0,2506 0,0061 0,0835 0,22 0,2444 97,561 2,202
V2ZrCNO; 0,1687 0,0055 0,0360 0,46 0,1632 96,755 2,293
VsC, 0,0812 0,0040 0,0764 0,16 0,0773 95,101 0,246
V3C,(OH), 0,1963 0,0045 0,0285 0,48 0,1918 97,701 3,968
V3C,Br, 0,0380 0,0015 0,0217 0,21 0,0365 95,988 0,192
V3C,Cl, 0,1166 0,0040 0,0372 0,33 0,1125 96,527 1,058
V3CoF, 0,0842 0,0031 0,0341 0,27 0,0811 96,297 0,600
VsC,0, 0,1267 0,0045 0,0429 0,32 0,1222 96,436 1,081
V3CN 0,2163 0,0077 0,0870 0,27 0,2085 96,434 1,555
V3;CNO, 0,2871 0,0081 0,0482 0,50 0,2790 97,177 4,987
V3N, 0,0533 0,0028 0,0574 0,14 0,0505 94,799 0,141
V3N, (OH), 0,3951 0,0032 0,0333 0,29 0,3920 99,197 13,962
V3N,F, 0,0668 0,0025 0,0290 0,25 0,0643 96,321 0,444
V3NzH, 0,0967 0,0036 0,0401 0,27 0,0932 96,329 0,674
V3N,0, 0,2623 0,0075 0,0443 0,51 0,2548 97,138 4,525
V,Cs 0,0824 0,0038 0,0614 0,19 0,0786 95,394 0,316
V,4C3(OH), 0,1606 0,0043 0,0262 0,50 0,1562 97,294 2,870
V,CsF, 0,0607 0,0026 0,0330 0,24 0,0581 95,663 0,320
V,CsH> 0,0482 0,0021 0,0315 0,20 0,0461 95,626 0,212
V,4C;0; 0,0888 0,0035 0,0370 0,29 0,0853 96,035 0,614
V4N; 0,0514 0,0027 0,0552 0,15 0,0487 94,698 0,136
V;N3(OH), 0,0938 0,0033 0,0309 0,32 0,0905 96,499 0,824
ViNsF, 0,0463 0,0022 0,0343 0,19 0,0441 95,321 0,178
V4NzH, 0,0366 0,0018 0,0296 0,18 0,0348 95,145 0,129
VN30, 0,0643 0,0054 0,0355 0,45 0,0589 91,663 0,320
VCrN(NCS), 1,4550 0,0979 0,0097 30,17 1,3571 93,273 608,683
VCrN(SCN), 0,7234 0,0171 0,0303 1,69 0,7064 97,641 50,556
VCrNBr, 0,6707 0,0163 0,0356 1,37 0,6545 97,575 36,949
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VCINF, 0,0802 0,0040 0,0722 0,17 0,0762 95,011 0,254
VMoN(NCO), 0,2729 0,0081 0,0440 0,56 0,2648 97,018 4,932
VMoN(NCS), 1,2236 0,0666 0,0098 20,33 1,1570 94,556 432,036
VMoN(OCN), 0,3086 0,0089 0,0428 0,63 0,2996 97,104 6,482
VMoN(SCN), 0,5581 0,0128 0,0280 1,37 0,5453 97,706 32,660

VMoNBr, 0,5157 0,0128 0,0336 1,14 0,5029 97,517 23,156
VMOoNCI, 0,4125 0,0114 0,0553 0,62 0,4011 97,237 8,980
VNbC 0,0834 0,0050 0,1292 0,12 0,0785 94,037 0,152
VNDbCF,-(model4) 0,1036 0,0048 0,0772 0,18 0,0988 95,408 0,398
VWN(NCO), 0,1689 0,0053 0,0344 0,46 0,1635 96,841 2,405
VWN(OCN), 0,2204 0,0065 0,0324 0,60 0,2140 97,056 4,362

VWNBTr, 0,3594 0,0091 0,0294 0,92 0,3503 97,479 12,845

VWNCI, 0,3028 0,0084 0,0405 0,62 0,2945 97,241 6,598

VWNF, 0,0493 0,0025 0,0434 0,17 0,0468 94,973 0,160

Wi.33C 1,8066 0,0801 0,0484 4,97 1,7264 95,565 193,373
W1 .33C(OH), 0,0901 0,0034 0,0346 0,30 0,0866 96,192 0,676
W,.33CO; 0,0735 0,0030 0,0392 0,23 0,0705 95,881 0,397
W,C 0,0475 0,0022 0,0373 0,18 0,0453 95,340 0,173
W,C(OH), 0,0764 0,0023 0,0180 0,39 0,0741 96,959 0,943

W,CCl, 0,2087 0,0059 0,0322 0,55 0,2028 97,192 3,944

W.CF, 0,0333 0,0014 0,0190 0,23 0,0319 95,718 0,168

W,CO, 0,0431 0,0016 0,0297 0,16 0,0415 96,377 0,181

W,Hf,C50, 0,0393 0,0013 0,0115 0,35 0,0379 96,592 0,390
W,HfC, 0,0218 0,0011 0,0228 0,15 0,0207 94,853 0,059
W,HfC,0, 0,0615 0,0019 0,0137 0,42 0,0595 96,868 0,802
W:N 0,0306 0,0017 0,0380 0,13 0,0289 94,447 0,070
W,N(CH), 0,0897 0,0024 0,0158 0,46 0,0873 97,308 1,485
W,NF, 0,0309 0,0013 0,0170 0,23 0,0296 95,717 0,161
W,NO, 0,0436 0,0018 0,0211 0,25 0,0418 95,952 0,258
W,Ti,C:0; 0,0552 0,0020 0,0172 0,34 0,0532 96,434 0,512
W,TiC,0, 0,0812 0,0025 0,0185 0,41 0,0787 96,870 1,036
W,Zr,C30, 0,0503 0,0025 0,0144 0,53 0,0477 94,934 0,499
W,ZrC, 0,0265 0,0017 0,0268 0,19 0,0248 93,599 0,074
W,ZrC;0, 0,0749 0,0014 0,0159 0,26 0,0735 98,184 1,037
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W;C, 0,0225 0,0024 0,0224 0,32 0,0201 89,419 0,060
W;C,(OH), 0,0840 0,0023 0,0127 0,53 0,0817 97,299 1,617
W;C,F, 0,0294 0,0009 0,0090 0,28 0,0286 97,104 0,281
WC,0, 0,0526 0,0017 0,0130 0,40 0,0508 96,739 0,617
WsN, 0,0242 0,0012 0,0234 0,16 0,0230 94,998 0,071
W;N2(OH), 0,0000 0,0000 0,0008 0,00 0,0000 92,653 0,000
WsNF, 0,0207 0,0006 0,0072 0,24 0,0202 97,220 0,174
WsN0, 0,0699 0,0022 0,0157 0,42 0,0677 96,875 0,905
W,Cs 0,0416 0,0017 0,0219 0,23 0,0399 95,993 0,228
W,C3(OH), 0,0386 0,0012 0,0103 0,34 0,0374 96,980 0,423
W,CsF, 0,0230 0,0010 0,0123 0,23 0,0220 95,810 0,123
W,CsH, 0,0279 0,0011 0,0142 0,24 0,0268 95,902 0,158
W,C;50, 0,0418 0,0015 0,0140 0,32 0,0402 96,379 0,359
W,N; 0,0539 0,0019 0,0198 0,29 0,0519 96,397 0,424
W.N3(OH), 0,0495 0,0016 0,0114 0,42 0,0479 96,753 0,625
WiN;F, 0,0344 0,0014 0,0158 0,26 0,0331 96,062 0,216
W,N;sH, 0,0223 0,0010 0,0131 0,22 0,0213 95,650 0,109
WiN;0, 0,0252 0,0011 0,0159 0,21 0,0241 95,525 0,114
WCrC 0,0475 0,0027 0,0621 0,13 0,0448 94,398 0,103
WCrCO,-(model4) 0,0618 0,0028 0,0418 0,20 0,0589 95,441 0,261
Y.C 0,0742 0,0042 0,0985 0,13 0,0701 94,405 0,158
Y,C(CN), 0,1265 0,0049 0,0536 0,28 0,1216 96,106 0,860
Y2C(NCO); 0,2011 0,0065 0,0473 0,41 0,1946 96,765 2,482
Y>C(NCS) 0,4157 0,0067 0,0229 0,87 0,4090 98,392 22,251
Y,C(OCl), 0,2742 0,0084 0,0474 0,53 0,2658 96,946 4,618
Y,C(OCN), 0,2126 0,0068 0,0472 0,43 0,2058 96,805 2,781
Y,C(OH), 0,0706 0,0030 0,0481 0,19 0,0676 95,745 0,298
Y,C(SCN); 0,3909 0,0090 0,0336 0,81 0,3819 97,694 13,346
Y.CBr, 0,2191 0,0069 0,0448 0,46 0,2121 96,835 3,110
Y.CCl, 0,2466 0,0080 0,0610 0,40 0,2386 96,737 2,895
Y,CF; 0,0741 0,0035 0,0594 0,18 0,0705 95,213 0,264
Y.CO, 0,1302 0,0053 0,0675 0,23 0,1249 95,950 0,723
Y:N 0,0609 0,0036 0,0886 0,12 0,0573 94,114 0,118
Y>N(OH), 0,0698 0,0030 0,0458 0,20 0,0668 95,714 0,305
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YoNF, 0,0608 0,0029 0,0534 0,17 0,0579 95,158 0,198
Y:NO, 0,1117 0,0047 0,0666 0,21 0,1070 95,770 0,538
YsC, 0,0602 0,0028 0,0428 0,19 0,0574 95,386 0,242
Y3C2(OH), 0,0096 0,0003 0,0123 0,07 0,0093 97,043 0,022
Y3CoF, 0,0698 0,0025 0,0275 0,27 0,0673 96,457 0,513
Y3C,0, 0,0783 0,0021 0,0199 0,32 0,0762 97,305 0,898
Y3N; 0,0483 0,0023 0,0405 0,17 0,0460 95,166 0,165
Y3N2(OH) 0,0814 0,0022 0,0221 0,30 0,0792 97,291 0,876
Y3NzF, 0,0732 0,0026 0,0267 0,30 0,0706 96,399 0,580
Y3N20, 0,0690 0,0021 0,0210 0,30 0,0669 96,981 0,659
Y4Cs 0,0584 0,0027 0,0455 0,18 0,0557 95,319 0,214
Y 4Cs(OH), 0,0076 0,0003 0,0109 0,07 0,0073 96,623 0,015
Y.CsF 0,0632 0,0023 0,0225 0,30 0,0610 96,421 0,515
Y.Cs0, 0,1274 0,0039 0,0268 0,44 0,1234 96,924 1,761
YaN3 0,0423 0,0022 0,0455 0,14 0,0401 94,798 0,112
Y 4N3(OH), 0,0529 0,0018 0,0215 0,26 0,0510 96,549 0,377
Y4NsF, 0,0635 0,0026 0,0314 0,25 0,0610 95,949 0,370
Y4N30, 0,0605 0,0024 0,0263 0,27 0,0582 96,088 0,401
YCrC(NCO), 0,2384 0,0074 0,0478 0,46 0,2310 96,891 3,455
YCrC(NCS), 1,1853 0,0381 0,0160 7,13 1,1472 96,784 254,446
YCrC(OCN), 0,2509 0,0076 0,0460 0,49 0,2434 96,986 3,983
YCrC(OH), 0,1283 0,0047 0,0506 0,28 0,1236 96,328 0,941
YCrCBr; 0,3692 0,0099 0,0441 0,68 0,3592 97,310 9,026
YCrCCl, 0,3214 0,0099 0,0667 0,45 0,3115 96,909 4,503
YCrCF, 0,0952 0,0043 0,0639 0,20 0,0909 95,500 0,406
YHfN(SCN), 0,3150 0,0078 0,0283 0,83 0,3072 97,527 10,267
YHfNO, 0,0523 0,0031 0,0350 0,27 0,0492 94,064 0,220
YMoN(NO), 0,0630 0,0023 0,0540 0,13 0,0606 96,272 0,212
YNbCO, 0,0843 0,0038 0,0585 0,20 0,0804 95,444 0,348
YTaCO, 0,0011 0,0000 0,0007 0,20 0,0010 95,428 0,004
YTiN(NO), 0,0881 0,0041 0,0627 0,20 0,0840 95,365 0,354
YTINO; 0,0823 0,0038 0,0577 0,20 0,0785 95,370 0,336
YVCO, 0,0938 0,0044 0,0688 0,19 0,0894 95,336 0,366
YVNF, 0,0763 0,0036 0,0562 0,19 0,0728 95,325 0,297
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YZrNO, 0,0742 0,0033 0,0479 0,21 0,0709 95,560 0,329
Zr,C 0,0681 0,0040 0,1077 0,11 0,0641 94,139 0,122
Zr,C(OH), 0,0794 0,0032 0,0419 0,23 0,0762 96,024 0,433
Zr,CF, 0,0579 0,0029 0,0499 0,17 0,0551 95,048 0,192
Zr,CFa-(model2) 0,0698 0,0034 0,0531 0,19 0,0665 95,190 0,262
Zr,CF,-(model3) 0,0918 0,0044 0,0790 0,17 0,0874 95,164 0,305
Zr,CO, 0,0882 0,0040 0,0578 0,21 0,0843 95,505 0,386
Zr,CrCN 0,1104 0,0045 0,0573 0,24 0,1060 95,937 0,613
Zr,CrCNO, 0,1197 0,0040 0,0307 0,39 0,1157 96,625 1,352
Zr,HfCN 0,0622 0,0028 0,0392 0,21 0,0594 95,567 0,283
Zr,HfCNO, 0,0792 0,0026 0,0211 0,37 0,0766 96,678 0,864
Zr,MoCN 0,0867 0,0037 0,0490 0,22 0,0830 95,768 0,440
Zr,MoCNO, 0,0989 0,0034 0,0265 0,38 0,0955 96,573 1,071
Zr,N 0,0618 0,0035 0,0819 0,13 0,0584 94,405 0,132
Zr,N(OH), 0,0759 0,0030 0,0402 0,23 0,0729 96,022 0,412
Zr,NbCN 0,0870 0,0037 0,0494 0,22 0,0833 95,763 0,440
Zr;,NbCNO, 0,1021 0,0034 0,0267 0,39 0,0987 96,645 1,133
ZrNF, 0,0513 0,0026 0,0496 0,16 0,0487 94,944 0,151
Zr,NF,-(model4) 0,0642 0,0031 0,0487 0,19 0,0612 95,240 0,242
Zr;NO, 0,0725 0,0034 0,0540 0,19 0,0691 95,308 0,278
Zr;TaCN 0,0014 0,0001 0,0008 0,22 0,0014 95,790 0,007
Zr,TaCNO, 0,0018 0,0001 0,0005 0,38 0,0018 96,590 0,019
Zr,;TiICN 0,1065 0,0044 0,0586 0,23 0,1020 95,843 0,556
Zr,TICNO; 0,1179 0,0040 0,0310 0,39 0,1139 96,610 1,298
Zr;,VCN 0,1038 0,0044 0,0580 0,23 0,0994 95,801 0,534
Zr;VCNO; 0,1143 0,0039 0,0309 0,38 0,1103 96,567 1,223
Zr;C, 0,0689 0,0033 0,0540 0,18 0,0656 95,268 0,251
Zr3C,(OH), 0,1177 0,0031 0,0237 0,39 0,1146 97,385 1,709
Zr;C,F, 0,0530 0,0021 0,0268 0,24 0,0509 95,997 0,302
ZryCoH, 0,0347 0,0013 0,0200 0,20 0,0334 96,246 0,174
Zr;C,0; 0,0955 0,0033 0,0310 0,32 0,0922 96,517 0,851
Zr;CN 0,0831 0,0035 0,0514 0,21 0,0796 95,768 0,385
Zr;CNO; 0,1208 0,0039 0,0315 0,38 0,1169 96,734 1,345
ZrsN; 0,0469 0,0023 0,0437 0,16 0,0446 95,027 0,144
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ZrsN(OH)3 0,1271 0,0033 0,0226 0,44 0,1238 97,376 2,085
Zr3NzF, 0,0424 0,0016 0,0220 0,22 0,0407 96,152 0,235
Zr3N;H; 0,0375 0,0014 0,0203 0,21 0,0361 96,288 0,200
Zr3N,0, 0,0761 0,0028 0,0292 0,29 0,0733 96,311 0,572

Zr,Cs 0,0591 0,0027 0,0428 0,19 0,0565 95,508 0,234

Zr,C3(OH), 0,0485 0,0014 0,0171 0,25 0,0470 97,063 0,401
Zr,CsF, 0,0466 0,0019 0,0225 0,25 0,0447 95,978 0,277
Zr,C3H, 0,0607 0,0022 0,0216 0,30 0,0585 96,394 0,493
Zr,C50; 0,0764 0,0027 0,0255 0,32 0,0737 96,408 0,662

Zr;Ns 0,0378 0,0019 0,0358 0,16 0,0359 95,015 0,114

ZrsN3(OH), 0,0469 0,0014 0,0161 0,26 0,0455 97,054 0,397
ZryNsF, 0,0362 0,0015 0,0207 0,22 0,0347 95,746 0,182
Zr4N30; 0,0582 0,0023 0,0243 0,28 0,0560 96,134 0,403
ZrCrNO, 0,0802 0,0036 0,0544 0,20 0,0765 95,452 0,338
ZrHfCO, 0,0503 0,0023 0,0349 0,20 0,0480 95,431 0,207
ZrMoCO; 0,0560 0,0028 0,0509 0,16 0,0532 95,003 0,175
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APPENDIX I: CO2/H., Mixture Adsorption Performance of Mxene Structures at VTSA Conditions (120 °C)

Mxene Type CO. Adsorption Capasity (mol/kg) C;‘S{Qﬁ?&gﬁﬂg) CO2/H; Selectivity C;:pgéi\t/)\//?rrrlk()l:}gg) % Regenerebility APS
1 bar, 35°C 0.1 bar, 120°C 1 bar, 35°C 1 bar, 35°C VTSA VTSA VTSA

(CrV)sC, 0,0146 0,000552 0,0071 6,18 0,0140 96,214 0,087
(M0g66Y0.33)2CO2 0,0075 0,000343 0,0054 4,17 0,0072 95,434 0,030
(TiV)sC, 0,0168 0,000587 0,0076 6,61 0,0162 96,501 0,107
(TiV)C(OH), 0,0099 0,000622 0,0087 3,42 0,0093 93,709 0,032
(TiV)CF, 0,0108 0,000505 0,0081 4,01 0,0103 95,341 0,041
(TiV)CO, 0,0108 0,000507 0,0081 4,01 0,0103 95,323 0,041
(Wo.66Y033)2CO2 0,0194 0,000389 0,0021 27,39 0,0190 97,989 0,519
Cr,C 0,0116 0,000618 0,0123 2,82 0,0109 94,656 0,031
Cr,C(OH), 0,0138 0,000544 0,0066 6,27 0,0133 96,060 0,083
Cr,CBr; 0,0502 0,001281 0,0060 25,03 0,0490 97,451 1,225
Cr,CCl, 0,0432 0,001332 0,0083 15,68 0,0418 96,914 0,656
Cr,CF, 0,0077 0,000382 0,0074 3,11 0,0073 95,034 0,023
Cr,CFCI 0,0122 0,000535 0,0073 5,02 0,0117 95,619 0,059
Cr,CH, 0,0064 0,000341 0,0077 2,51 0,0061 94,681 0,015
Cr,CO, 0,0126 0,000527 0,0067 5,67 0,0121 95,815 0,068
Cr,CS, 0,1866 0,003629 0,0091 61,48 0,1830 98,055 11,249
Cr,HfCN 0,0107 0,000478 0,0049 6,63 0,0103 95,552 0,068
Cr,HfCNO, 0,0151 0,000478 0,0033 13,64 0,0146 96,836 0,199
Cr,MoCN 0,0168 0,000633 0,0066 7,60 0,0162 96,244 0,123
Cr,MoCNO, 0,0207 0,000663 0,0044 14,17 0,0200 96,797 0,284
Cr,N 0,0070 0,000408 0,0097 2,17 0,0066 94,168 0,014
CrN(OH), 0,0122 0,000491 0,0062 5,90 0,0117 95,988 0,069
CraNb,Cs 0,0096 0,000392 0,0051 5,62 0,0092 95,925 0,052
Cr,NbCN 0,0179 0,000667 0,0068 7,93 0,0173 96,284 0,137
Cr,NbCNO, 0,0217 0,000694 0,0045 14,61 0,0210 96,800 0,307
Cr,NF, 0,0062 0,000322 0,0066 2,84 0,0059 94,836 0,017
Cr,NH; 0,0063 0,000327 0,0069 2,72 0,0059 94,797 0,016
Cr,NO;, 0,0089 0,000431 0,0073 3,64 0,0085 95,153 0,031
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Cr,Ta,Csq 0,0001 0,000003 0,0000 4,93 0,0001 95,696 0,000
Cr,TaC, 0,0001 0,000004 0,0001 2,88 0,0001 94,870 0,000
Cr,TaCN 0,0002 0,000008 0,0001 7,18 0,0002 96,067 0,001
Cr,TaCNO, 0,0003 0,000009 0,0001 14,02 0,0003 96,852 0,004
Cr,Ti,Cs 0,0148 0,000588 0,0071 6,24 0,0142 96,017 0,088
Cr,TiC, 0,0082 0,000401 0,0073 3,35 0,0078 95,092 0,026
Cr,TiC,(OH), 0,0303 0,000720 0,0042 21,80 0,0296 97,623 0,645
Cr,TiC,F, 0,0252 0,000802 0,0060 12,69 0,0244 96,820 0,310
Cr,TiC;0; 0,0237 0,000724 0,0053 13,34 0,0229 96,941 0,306
Cr,;TiCN 0,0237 0,000860 0,0084 8,43 0,0228 96,365 0,192
Cr,TICNO; 0,0275 0,000847 0,0054 15,30 0,0266 96,919 0,408
CrVoCs 0,0148 0,000582 0,0069 6,47 0,0142 96,064 0,092
Cr,VC, 0,0079 0,000380 0,0071 3,36 0,0075 95,208 0,025
Cr,VCN 0,0247 0,000904 0,0085 8,76 0,0238 96,340 0,208
Cr,VCNO, 0,0268 0,000859 0,0054 14,93 0,0260 96,798 0,388
Cr,ZrCN 0,0156 0,000623 0,0068 6,92 0,0150 96,017 0,104
Cr,ZrCNO, 0,0295 0,000677 0,0043 20,38 0,0289 97,707 0,588
CrsCs 0,0108 0,000510 0,0082 3,96 0,0103 95,279 0,041
CrsC,(OH), 0,0158 0,000432 0,0039 12,24 0,0154 97,267 0,188
CrsCyoF; 0,0072 0,000303 0,0041 5,31 0,0069 95,779 0,037
CrsCyH, 0,0099 0,000391 0,0048 6,16 0,0095 96,062 0,059
CriC,0, 0,0602 0,000419 0,0047 38,47 0,0598 99,304 2,299
CrsCN 0,0232 0,000825 0,0084 8,26 0,0224 96,446 0,185
CrsCNO, 0,0311 0,000296 0,0055 16,87 0,0308 99,049 0,519
Cr3N, 0,0053 0,000146 0,0055 2,86 0,0051 97,240 0,015
Cr3N,(OH), 0,0109 0,000304 0,0035 9,34 0,0106 97,224 0,099
Cr3NyH, 0,0112 0,000185 0,0051 6,63 0,0111 98,355 0,073
Cr3N,0O; 0,0110 0,000145 0,0035 9,30 0,0109 98,678 0,101
Cr,Cs 0,0095 0,000208 0,0067 4,27 0,0093 97,816 0,040
Cr4C3(0H), 0,0109 0,000374 0,0035 9,34 0,0106 96,579 0,099
Cr,CsF; 0,0056 0,000254 0,0037 4,49 0,0053 95,437 0,024
Cr,C3H, 0,0070 0,000290 0,0041 5,15 0,0067 95,833 0,034
Cr,C30, 0,0083 0,000336 0,0038 6,58 0,0079 95,943 0,052
CryN; 0,0057 0,000295 0,0062 2,73 0,0054 94,780 0,015
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CrsN3(OH), 0,0088 0,000313 0,0033 7,97 0,0085 96,445 0,068
CrsNsF» 0,0045 0,000208 0,0035 3,83 0,0043 95,340 0,016
CrsNsH, 0,0053 0,000242 0,0037 4,31 0,0050 95,393 0,022
CrsN30, 0,0061 0,000270 0,0036 5,10 0,0058 95,553 0,030
CrMoCF, 0,0076 0,000368 0,0065 3,50 0,0072 95,164 0,025
CrWCF, 0,0058 0,000278 0,0044 3,95 0,0055 95,220 0,022

Hf,C 0,0043 0,000234 0,0047 2,78 0,0041 94,574 0,011

Hf,C(OH), 0,0051 0,000189 0,0025 6,15 0,0049 96,263 0,030

Hf,CF, 0,0034 0,000159 0,0029 3,48 0,0032 95,319 0,011
Hf,CF; -(model2) 0,0038 0,000192 0,0033 3,51 0,0036 94,946 0,013
Hf,CF, -(model3) 0,0048 0,000246 0,0048 3,00 0,0045 94,875 0,014
Hf,CF, -(model4) 0,0042 0,000216 0,0042 3,00 0,0040 94,896 0,012

Hf,CO, 0,0051 0,000228 0,0033 4,65 0,0049 95,576 0,023
Hf,CO, -(model2) 0,0034 0,000153 0,0026 3,90 0,0032 95,441 0,013
Hf,CO, -(model3) 0,0045 0,000231 0,0042 3,27 0,0043 94,913 0,014
Hf,CO, -(model4) 0,0051 0,000248 0,0045 3,43 0,0049 95,147 0,017

Hf,CrCN 0,0057 0,000253 0,0035 4,87 0,0055 95,581 0,027
Hf;MoCNO; 0,0114 0,000204 0,0016 20,85 0,0112 98,209 0,233
Hf,N 0,0033 0,000111 0,0043 2,35 0,0032 96,663 0,008

Hf;N(OH), 0,0053 0,000186 0,0022 7,32 0,0051 96,485 0,037
Hf,NbCN 0,0048 0,000221 0,0032 4,48 0,0046 95,386 0,020
Hf,NF, 0,0028 0,000138 0,0024 3,60 0,0027 95,139 0,010

Hf:NF, -(model2) 0,0034 0,000179 0,0025 4,05 0,0033 94,802 0,013
Hf;NF, -(model4) 0,0065 0,000284 0,0047 4,15 0,0062 95,613 0,026
Hf;NO, 0,0044 0,000203 0,0032 4,16 0,0042 95,375 0,017
Hf,TaCN 0,0001 0,000006 0,0001 4,43 0,0001 95,555 0,001

Hf,TaCNO, 0,0002 0,000006 0,0000 10,54 0,0002 96,699 0,002
Hf,TiCN 0,0056 0,000242 0,0035 4,71 0,0053 95,651 0,025

Hf,TICNO; 0,0066 0,000224 0,0020 9,77 0,0064 96,610 0,062
Hf,VCN 0,0054 0,000246 0,0036 4,59 0,0052 95,469 0,024

Hf;VCNO, 0,0066 0,000225 0,0021 9,65 0,0064 96,594 0,062
Hf,ZrCN 0,0046 0,000216 0,0032 4,23 0,0044 95,273 0,018

Hf,ZrCNO, 0,0061 0,000203 0,0018 9,99 0,0059 96,659 0,059

Hf;C, 0,0038 0,000185 0,0029 3,97 0,0037 95,173 0,015
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Hf;C,(OH), 0,0031 0,000082 0,0011 8,25 0,0030 97,360 0,025
Hf;C,F, 0,0030 0,000132 0,0016 5,77 0,0029 95,610 0,017
Hf;,C,H, 0,0010 0,000042 0,0009 3,34 0,0010 95,910 0,003
Hf;C.0, 0,0052 0,000193 0,0018 8,55 0,0050 96,266 0,043

Hf:CN 0,0038 0,000176 0,0028 4,03 0,0036 95,326 0,014
Hf;CNO, 0,0059 0,000203 0,0019 9,47 0,0057 96,589 0,054
Hf3N, 0,0026 0,000131 0,0023 3,33 0,0025 94,971 0,008

Hf3N2(OH), 0,0018 0,000045 0,0008 6,35 0,0017 97,427 0,011
Hf;NoF, 0,0025 0,000091 0,0013 5,88 0,0024 96,310 0,014
Hf3N,H, 0,0015 0,000057 0,0010 4,68 0,0015 96,325 0,007
Hf;N,0, 0,0042 0,000158 0,0017 7,41 0,0041 96,263 0,030

Hf,Cs 0,0022 0,000108 0,0020 3,37 0,0021 95,062 0,007

Hf,C3(OH), 0,0034 0,000122 0,0014 7,17 0,0033 96,459 0,024
Hf,CsF, 0,0027 0,000103 0,0013 6,03 0,0026 96,124 0,015
Hf,CsH, 0,0012 0,000047 0,0008 4,37 0,0012 96,104 0,005
Hf,C;0, 0,0043 0,000155 0,0015 8,49 0,0041 96,353 0,035

HfN; 0,0021 0,000104 0,0019 3,18 0,0020 94,967 0,006

Hf;N3(OH), 0,0030 0,000088 0,0010 8,99 0,0029 97,045 0,026
Hf,N3F, 0,0020 0,000088 0,0012 5,14 0,0020 95,692 0,010
Hf;N3H, 0,0012 0,000048 0,0009 3,97 0,0011 95,835 0,004
HfN;0, 0,0033 0,000130 0,0014 7,11 0,0032 96,064 0,023
HfCrNO, 0,0053 0,000245 0,0038 4,15 0,0051 95,389 0,021

Mn,C 0,0115 0,000589 0,0120 2,88 0,0109 94,895 0,032

Mn,C(OH), 0,0128 0,000502 0,0063 6,09 0,0123 96,083 0,075
Mn,CF, 0,0070 0,000354 0,0064 3,27 0,0066 94,915 0,022
Mn,CO, 0,0098 0,000456 0,0073 4,02 0,0094 95,350 0,038

Mn;N 0,0063 0,000364 0,0087 2,17 0,0059 94,200 0,013

Mn,N(OH), 0,0099 0,000441 0,0063 4,69 0,0095 95,547 0,044
Mn;NF, 0,0059 0,000312 0,0064 2,74 0,0055 94,669 0,015
Mn,;NO, 0,0084 0,000400 0,0067 3,79 0,0080 95,247 0,030

Mn;C, 0,0106 0,000488 0,0078 4,06 0,0101 95,382 0,041

Mn;C,(OH), 0,0156 0,000440 0,0036 13,00 0,0152 97,183 0,197
MnsC,F, 0,0069 0,000304 0,0038 5,39 0,0066 95,585 0,035
Mn;C,0, 0,0102 0,000396 0,0043 7,19 0,0098 96,134 0,071
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Mn3N, 0,0075 0,000394 0,0078 2,90 0,0072 94,786 0,021
Mn;N2(OH), 0,0127 0,000353 0,0032 11,92 0,0123 97,218 0,147
Mn;N,F, 0,0056 0,000255 0,0038 4,36 0,0053 95,414 0,023
Mn,Cs 0,0092 0,000412 0,0064 4,30 0,0088 95,517 0,038
Mn,Cs(OH), 0,0118 0,000373 0,0031 11,30 0,0115 96,849 0,130
Mn,CsF, 0,0055 0,000238 0,0033 5,02 0,0052 95,654 0,026
Mn,Cs0, 0,0073 0,000310 0,0037 5,92 0,0070 95,779 0,042
Mn;N3 0,0050 0,000244 0,0041 3,68 0,0048 95,135 0,018
Mn;N3(OH), 0,0100 0,000331 0,0029 10,34 0,0097 96,694 0,100
Mn;N3zO, 0,0056 0,000253 0,0034 4,91 0,0054 95,513 0,027
Mo, 33C 0,0176 0,000704 0,0117 4,50 0,0169 96,003 0,076
Mo,C 0,0084 0,000415 0,0079 3,22 0,0080 95,083 0,026
Mo,C(NCS), 0,3961 0,004993 0,0040 297,99 0,3911 98,740 116,554
Mo,C(OCN), 0,0276 0,000769 0,0045 18,50 0,0269 97,217 0,497
Mo,C(OH), 0,0078 0,000337 0,0046 5,07 0,0075 95,701 0,038
Mo0,C(SCN), 0,0525 0,001013 0,0038 41,55 0,0515 98,071 2,139
Mo,CBr, 0,0341 0,000921 0,0045 22,67 0,0332 97,297 0,752
Mo,CCl, 0,0259 0,000837 0,0057 13,56 0,0250 96,765 0,339
Mo,CF, 0,0054 0,000280 0,0054 3,03 0,0051 94,826 0,016
Mo,CF; -(model4) 0,0096 0,000440 0,0071 4,08 0,0092 95,420 0,037
Mo,CO, 0,0079 0,000328 0,0042 5,61 0,0076 95,865 0,043
Mo,CO; -(model4) 0,0066 0,000316 0,0051 3,88 0,0063 95,198 0,024
Mo,CrCN 0,0125 0,000490 0,0056 6,71 0,0121 96,091 0,081
Mo,CrCNO, 0,0144 0,000493 0,0037 11,53 0,0139 96,567 0,160
Mo,CS; 0,0046 0,002358 0,0050 2,77 0,0023 49,090 0,006
Mo;Hf,C;0, 0,0048 0,000167 0,0016 9,22 0,0047 96,555 0,043
Mo,HfC, 0,0029 0,000155 0,0033 2,65 0,0028 94,729 0,007
Mo,HfC0; 0,0078 0,000246 0,0022 10,79 0,0075 96,841 0,081
Mo,HfCN 0,0068 0,000283 0,0038 5,38 0,0065 95,824 0,035
Mo,HfCNO, 0,0096 0,000327 0,0026 11,13 0,0093 96,595 0,103
Mo;N 0,0055 0,000294 0,0060 2,73 0,0052 94,663 0,014
Mo,N(OH). 0,0148 0,000401 0,0032 13,70 0,0144 97,296 0,198
Mo,Nb,Cs 0,0066 0,000284 0,0039 5,03 0,0063 95,690 0,032
Mo;NbC, 0,0039 0,000201 0,0042 2,78 0,0037 94,828 0,010
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Mo,NbCN 0,0093 0,000376 0,0046 6,06 0,0089 95,958 0,054
Mo,NbCNO, 0,0123 0,000406 0,0032 11,62 0,0119 96,708 0,139
Mo,NF, 0,0052 0,000226 0,0031 5,01 0,0050 95,662 0,025
Mo,NO, 0,0070 0,000294 0,0040 5,26 0,0067 95,785 0,035
Mo,ScC, 0,0048 0,000246 0,0050 2,84 0,0045 94,857 0,013
Mo,ScC,0, 0,0106 0,000333 0,0031 10,41 0,0103 96,858 0,107
Mo,Ta,Cs 0,0001 0,000003 0,0000 4,60 0,0001 95,525 0,000
Mo,TaCN 0,0002 0,000006 0,0001 5,71 0,0001 95,907 0,001
Mo,TaCNO, 0,0002 0,000008 0,0001 11,05 0,0002 96,645 0,002
Mo, TaC, 0,0001 0,000003 0,0001 2,69 0,0001 94,840 0,000
Mo,Ti,Cs 0,0095 0,000397 0,0051 5,60 0,0091 95,805 0,051
Mo, Ti,C3(OH)15Fos 0,0130 0,000383 0,0028 13,75 0,0126 97,062 0,174
Mo, Ti,C3015F0s 0,0078 0,000301 0,0031 7,56 0,0075 96,145 0,057
Mo,Ti,C30, 0,0079 0,000291 0,0027 8,73 0,0076 96,332 0,067
Mo, TiC, 0,0048 0,000240 0,0049 2,93 0,0045 94,977 0,013
Mo, TiC2(O15Fos5) 0,0179 0,000332 0,0033 16,23 0,0176 98,152 0,286
Mo, TiC,(OH), 0,0195 0,000459 0,0031 19,09 0,0190 97,643 0,363
Mo, TiCoF, 0,0142 0,000500 0,0047 9,16 0,0137 96,480 0,126
Mo, TiCN 0,0119 0,000482 0,0057 6,30 0,0114 95,951 0,072
Mo,TiCNO, 0,0143 0,000480 0,0037 11,45 0,0138 96,637 0,158
Mo,V,Cs 0,0093 0,000380 0,0050 5,61 0,0089 95,916 0,050
Mo,VC, 0,0048 0,000241 0,0048 2,96 0,0045 94,944 0,013
Mo,VCN 0,0118 0,000478 0,0056 6,29 0,0114 95,965 0,071
Mo,VCNO, 0,0139 0,000469 0,0037 11,17 0,0134 96,624 0,150
Mo0,Zr,C;0, 0,0068 0,000230 0,0022 9,35 0,0066 96,611 0,061
Mo,ZrC, 0,0038 0,000194 0,0042 2,69 0,0036 94,908 0,010
Mo,ZrC,0, 0,0106 0,000334 0,0027 11,57 0,0102 96,837 0,118
Mo,ZrCN 0,0089 0,000384 0,0049 5,53 0,0086 95,709 0,047
Mo0,ZrCNO; 0,0122 0,000417 0,0032 11,40 0,0118 96,574 0,134
MosC, 0,0071 0,000313 0,0042 5,02 0,0067 95,565 0,034
Mo;C,(OH), 0,0010 0,000025 0,0008 3,51 0,0009 97,403 0,003
Mo;C,F, 0,0053 0,000164 0,0018 8,79 0,0051 96,890 0,045
Mo;CoH, 0,0082 0,000263 0,0028 8,78 0,0079 96,775 0,069
Mo;C,0, 0,0119 0,000338 0,0025 13,96 0,0115 97,151 0,161
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MosCN 0,0092 0,000377 0,0048 5,75 0,0089 95,921 0,051
MosN, 0,0043 0,000205 0,0034 3,80 0,0041 95,283 0,016
Mo;3N,(OH), 0,0001 0,000003 0,0004 0,69 0,0001 96,706 0,000
MosN,F, 0,0045 0,000129 0,0016 8,56 0,0043 97,102 0,037
MosNzH; 0,0048 0,000205 0,0028 5,15 0,0046 95,753 0,024
MosN,0, 0,0083 0,000229 0,0020 12,48 0,0080 97,238 0,100
Mo,C; 0,0069 0,000302 0,0041 5,06 0,0066 95,648 0,034
Mo,C3(OH), 0,0071 0,000208 0,0020 10,69 0,0069 97,061 0,073
Mo,CsF» 0,0040 0,000172 0,0023 5,32 0,0038 95,720 0,020
Mo,Cs0, 0,0063 0,000235 0,0024 7,89 0,0061 96,284 0,048
MoyN; 0,0039 0,000194 0,0034 3,48 0,0037 95,011 0,013
Mo;N3(OH), 0,0051 0,000193 0,0022 6,82 0,0049 96,199 0,033
MosN3F, 0,0033 0,000160 0,0025 4,03 0,0032 95,209 0,013
Mo;N;zH, 0,0026 0,000111 0,0017 4,54 0,0025 95,699 0,011
Mo;N30, 0,0044 0,000194 0,0028 4,77 0,0042 95,595 0,020
MoCrC 0,0071 0,000413 0,0097 2,19 0,0067 94,185 0,015
MoCrCO; -(model4) 0,0087 0,000399 0,0061 4,27 0,0083 95,424 0,036
MoWC 0,0039 0,000221 0,0054 2,15 0,0037 94,287 0,008
MoWC(NCO), 0,0182 0,000537 0,0034 15,88 0,0176 97,046 0,280
MoWC(OCN), 0,0212 0,000606 0,0035 18,29 0,0205 97,135 0,376
MoWC(SCN), 0,0416 0,000836 0,0032 39,33 0,0408 97,991 1,604
MoWCCI, 0,0231 0,000717 0,0046 14,99 0,0224 96,900 0,336
MoWCF, 0,0032 0,000158 0,0085 1,12 0,0030 95,013 0,003
MoWCO,-(model2) 0,0052 0,000242 0,0035 4,39 0,0049 95,317 0,022
Nbo4V16C 0,1839 0,002876 0,0157 35,17 0,1811 98,436 6,369
NbogV1.C 0,0544 0,001324 0,0142 11,53 0,0531 97,568 0,612
Nb; ,VosC 0,0271 0,000940 0,0129 6,32 0,0261 96,527 0,165
Nb; 35C 2,6409 0,045610 0,0103 768,46 2,5953 98,273 1994,380
Nb; 6Vo.4C 0,0160 0,000686 0,0120 4,01 0,0153 95,722 0,062
Nb,C 0,0084 0,000421 0,0084 3,03 0,0080 95,013 0,024
Nb,C(OH) 0,0089 0,000337 0,0043 6,26 0,0086 96,231 0,054
Nb.CF, 0,0056 0,000274 0,0049 3,45 0,0054 95,144 0,019
Nb,CO, 0,0080 0,000365 0,0054 4,49 0,0077 95,458 0,035
Nb,CrCN 0,0129 0,000508 0,0058 6,61 0,0124 96,060 0,082
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Nb,CrCNO, 0,0141 0,000453 0,0034 12,37 0,0137 96,790 0,169
Nb,HfCN 0,0070 0,000300 0,0040 5,28 0,0067 95,714 0,035
Nb,HfCNO, 0,0088 0,000284 0,0023 11,31 0,0086 96,786 0,097
Nb,MoCN 0,0100 0,000406 0,0050 5,95 0,0096 95,932 0,057
Nb,MoCNO;, 0,0118 0,000388 0,0029 12,10 0,0114 96,714 0,138
Nb,N 0,0064 0,000345 0,0079 2,44 0,0061 94,643 0,015
Nb,N(OH), 0,0090 0,000373 0,0049 5,52 0,0087 95,878 0,048
Nb,NF, 0,0053 0,000240 0,0035 4,47 0,0050 95,441 0,022
NbNH 0,0039 0,000216 0,0055 2,12 0,0036 94,414 0,008
Nb;NO; 0,0071 0,000329 0,0052 4,08 0,0068 95,358 0,028
Nb,Ta,Cs 0,0001 0,000003 0,0000 4,71 0,0001 95,641 0,000
Nb,TaCN 0,0002 0,000007 0,0001 5,74 0,0002 95,865 0,001
Nb,TiCN 0,0122 0,000495 0,0059 6,20 0,0117 95,928 0,072
Nb,TiCNO, 0,0143 0,000462 0,0034 12,80 0,0139 96,780 0,178
Nb,VCN 0,0119 0,000482 0,0059 6,01 0,0114 95,941 0,069
Nb,VCNO; 0,0134 0,000450 0,0034 11,78 0,0130 96,650 0,153
NbW,Cs 0,0050 0,000206 0,0028 5,27 0,0048 95,864 0,025
Nb,Zr,Cs 0,0067 0,000286 0,0042 4,73 0,0064 95,714 0,030
Nb,ZrCN 0,0093 0,000394 0,0051 5,44 0,0089 95,754 0,048
Nb,ZrCNO, 0,0109 0,000358 0,0029 11,10 0,0105 96,715 0,117
NbsC, 0,0079 0,000355 0,0053 4,44 0,0075 95,484 0,033
Nb;C,(OH), 0,0067 0,000166 0,0020 10,24 0,0066 97,535 0,067
Nb;CaF, 0,0056 0,000221 0,0026 6,38 0,0054 96,049 0,034
NbsC;H, 0,0039 0,000143 0,0022 5,45 0,0038 96,333 0,021
NbsC,0, 0,0094 0,000327 0,0032 8,90 0,0091 96,515 0,081
Nb;CN 0,0095 0,000391 0,0053 5,43 0,0091 95,887 0,050
NbsCNO; 0,0116 0,000380 0,0030 11,77 0,0112 96,722 0,132
NbsN, 0,0047 0,000216 0,0038 3,70 0,0044 95,360 0,016
NbsN2(OH), 0,0002 0,000008 0,0006 1,31 0,0002 96,868 0,000
NbsN.F, 0,0046 0,000132 0,0017 8,04 0,0044 97,116 0,036
NbsN;H; 0,0047 0,000168 0,0023 6,19 0,0045 96,389 0,028
NbsN,O; 0,0078 0,000270 0,0027 8,47 0,0075 96,518 0,063
Nb,Cs 0,0059 0,000268 0,0040 4,43 0,0056 95,441 0,025
Nb,C3(OH), 0,0057 0,000137 0,0015 11,47 0,0055 97,572 0,063
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Nb,CsF, 0,0044 0,000165 0,0019 6,90 0,0042 96,207 0,029
Nb,CsH, 0,0032 0,000129 0,0018 5,14 0,0030 95,922 0,016
Nb,C50, 0,0070 0,000250 0,0025 8,36 0,0067 96,414 0,056
Nb,N; 0,0042 0,000209 0,0038 3,29 0,0040 94,989 0,013
Nb4N3(OH). 0,0056 0,000190 0,0020 8,24 0,0054 96,608 0,045
NbsNsF, 0,0035 0,000158 0,0023 4,57 0,0034 95,501 0,015
Nb4N30; 0,0054 0,000218 0,0026 6,32 0,0052 95,968 0,033
NbsC4(OH), 0,0006 0,000016 0,0006 2,73 0,0005 97,115 0,001
NbsC4F, 0,0034 0,000125 0,0015 6,77 0,0033 96,312 0,022
NbsC,0, 0,0055 0,000196 0,0018 9,19 0,0053 96,445 0,049
NbCrN(NCO), 0,0433 0,001073 0,0047 27,59 0,0422 97,519 1,164
NbCrN(NCS), 0,7617 0,010605 0,0024 938,75 0,7511 98,608 705,096
NbCrN(OCN), 0,0321 0,000934 0,0053 18,32 0,0312 97,090 0,571
NbCrN(SCN), 0,0725 0,001342 0,0044 48,95 0,0712 98,149 3,484
NbCrNBr, 0,0477 0,001219 0,0052 27,53 0,0464 97,442 1,279
NbCrNCl, 0,0362 0,001114 0,0070 15,47 0,0351 96,928 0,543
NbCrNF, 0,0079 0,000392 0,0065 3,65 0,0075 95,044 0,027
NbMoN(NCO), 0,0217 0,000673 0,0045 14,40 0,0210 96,896 0,303
NbMoN(NCS), 0,4042 0,005242 0,0041 297,17 0,3990 98,703 118,569
NbMoN(OCN); 0,0000 0,000001 0,0004 0,23 0,0000 95,717 0,000
NbMoN(SCN), 0,0594 0,001113 0,0039 45,84 0,0583 98,127 2,673
NbMoNBr, 0,0373 0,000988 0,0048 23,54 0,0363 97,353 0,855
NbMoNCl, 0,0262 0,000859 0,0060 13,04 0,0254 96,725 0,331
NbMoN(CN), 0,0119 0,000477 0,0052 6,91 0,0114 95,981 0,079
NbMoNF, 0,0072 0,000341 0,0057 3,77 0,0069 95,262 0,026
NbWN(NCO), 0,0171 0,000526 0,0035 14,74 0,0165 96,918 0,244
NbWN(NCS), 0,3290 0,004322 0,0032 307,15 0,3247 98,686 99,737
NbWN(OCN), 0,0189 0,000574 0,0035 16,13 0,0183 96,965 0,296
NbWN(SCN), 0,0440 0,000889 0,0032 40,69 0,0431 97,981 1,756
NbWNBr, 0,0328 0,000842 0,0038 25,94 0,0319 97,431 0,828
NbWNCI, 0,0218 0,000679 0,0046 14,23 0,0212 96,892 0,301
NbWN(CN), 0,0071 0,000310 0,0043 4,90 0,0068 95,613 0,033
NbWNF, 0,0054 0,000262 0,0046 3,54 0,0051 95,144 0,018
Sc,C 0,0104 0,000613 0,0162 1,92 0,0097 94,076 0,019
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Sc,C(CN), 0,0152 0,000698 0,0016 27,72 0,0145 95,408 0,402
Sc,C(NCO), 0,0014 0,000044 0,0014 2,82 0,0013 96,757 0,004
Sc,C(NCS), 0,4379 0,004757 0,0052 251,32 0,4331 98,914 108,851
Sc,C(OCl), 0,0469 0,001377 0,0079 17,78 0,0455 97,063 0,809
Sc,C(OCN), 0,0018 0,000058 0,0019 2,95 0,0018 96,846 0,005
Sc,C(OH), 0,0125 0,000487 0,0072 5,17 0,0120 96,103 0,062
Sc,C(SCN), 0,0558 0,001280 0,0062 27,18 0,0545 97,705 1,481

Sc,CBr; 0,0348 0,001034 0,0066 15,82 0,0338 97,034 0,535
Sc,CCl, 0,0397 0,001316 0,0092 12,93 0,0384 96,688 0,497
Sc,CF; 0,0087 0,000437 0,0084 3,13 0,0083 94,988 0,026
Sc,CF; -(model2) 0,0124 0,000601 0,0093 3,99 0,0118 95,134 0,047
Sc,CF; -(model3) 0,0140 0,000674 0,0118 3,57 0,0134 95,194 0,048
Sc,CF; -(model4) 0,0176 0,000805 0,0125 4,24 0,0168 95,433 0,071
Sc,CO; -(model3) 0,0144 0,000687 0,0116 3,70 0,0137 95,225 0,051
Sc,CO; -(model4) 0,0117 0,000540 0,0093 3,80 0,0112 95,384 0,042
ScoN 0,0077 0,000456 0,0137 1,69 0,0073 94,087 0,012
Sc,N(OH), 0,0119 0,000485 0,0071 5,00 0,0114 95,920 0,057
Sc:NF, 0,0074 0,000393 0,0077 2,89 0,0070 94,665 0,020
Sc,NF; -(model3) 0,0149 0,000652 0,0115 3,88 0,0142 95,609 0,055
ScoNF; -(model4) 0,0114 0,000575 0,0094 3,65 0,0109 94,980 0,040
Sc;NO, 0,0111 0,000525 0,0093 3,56 0,0105 95,256 0,038
ScNO; -(model2) 0,0115 0,000513 0,0072 4,78 0,0110 95,549 0,053
ScsCs 0,0088 0,000469 0,0097 2,72 0,0083 94,653 0,023
SczCo(OH), 0,0092 0,000259 0,0039 7,10 0,0089 97,184 0,063
ScsC2Br, 0,0058 0,000219 0,0027 6,46 0,0055 96,206 0,036
ScsCaF 0,0078 0,000325 0,0043 541 0,0074 95,810 0,040
Sc3C,0, 0,0128 0,000530 0,0074 5,23 0,0123 95,867 0,064
ScsN; 0,0058 0,000325 0,0080 2,16 0,0054 94,365 0,012
ScsN,(OH), 0,0084 0,000237 0,0033 7,68 0,0082 97,190 0,063
ScsNqF 0,0065 0,000269 0,0042 4,64 0,0063 95,886 0,029
ScsN;0; 0,0096 0,000403 0,0053 5,45 0,0092 95,819 0,050
Sc,Cs 0,0087 0,000415 0,0080 3,26 0,0083 95,212 0,027
Sc4C3(OH), 0,0076 0,000228 0,0029 7,88 0,0074 97,001 0,058
Sc,CsF 0,0067 0,000279 0,0037 5,38 0,0064 95,838 0,035
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ScsCs0, 0,0103 0,000395 0,0044 7,04 0,0099 96,157 0,070
ScyN3 0,0046 0,000269 0,0062 2,23 0,0044 94,176 0,010
ScsN3(OH), 0,0084 0,000258 0,0031 8,03 0,0081 96,911 0,065
ScaNsF, 0,0053 0,000235 0,0037 4,30 0,0050 95,537 0,022
SciN;O; 0,0078 0,000326 0,0043 5,45 0,0074 95,807 0,041
ScCrC(OCN), 0,0393 0,001127 0,0066 17,75 0,0382 97,133 0,678
ScCrC(OH), 0,0171 0,000637 0,0072 7,13 0,0164 96,267 0,117
ScCrCF, 0,0101 0,000494 0,0086 3,50 0,0096 95,090 0,033
ScHfN(SCN), 0,0392 0,000806 0,0035 33,21 0,0384 97,943 1,274
ScHfNO, 0,0060 0,000289 0,0048 3,80 0,0057 95,205 0,022
ScNbCO, 0,0091 0,000428 0,0069 3,94 0,0087 95,309 0,034
ScTaCO, 0,0001 0,000005 0,0001 3,94 0,0001 95,409 0,000
ScTiNO, 0,0102 0,000496 0,0080 3,82 0,0097 95,134 0,037
ScVCO, 0,0107 0,000503 0,0086 3,76 0,0102 95,315 0,038
ScYC(CN), 0,0121 0,000832 0,0071 5,11 0,0113 93,134 0,058
ScYC(NCO), 0,0224 0,000742 0,0060 11,20 0,0217 96,688 0,243
ScYC(NCS), 0,2137 0,002887 0,0056 113,85 0,2108 98,649 24,004
ScYC(OCI), 0,0248 0,000847 0,0070 10,63 0,0239 96,584 0,255
ScYC(OCN), 0,0270 0,000832 0,0058 14,09 0,0262 96,921 0,369
ScYC(OH), 0,0112 0,000466 0,0061 5,53 0,0108 95,854 0,060
ScYC(SCN);, 0,0484 0,001043 0,0048 30,00 0,0474 97,847 1,422
ScYCBr, 0,0328 0,000917 0,0055 17,91 0,0319 97,205 0,571
ScYCCl, 0,0263 0,000904 0,0079 9,93 0,0254 96,558 0,252
ScYCF, 0,0095 0,000462 0,0081 3,53 0,0090 95,126 0,032
SCZIN(SCN), 0,0589 0,001171 0,0048 37,07 0,0577 98,011 2,140
ScZrNO, 0,0090 0,000421 0,0070 3,87 0,0086 95,326 0,033
Ta,C 0,0001 0,000003 0,0000 3,47 0,0001 95,097 0,000
Ta;C(OH), 0,0001 0,000003 0,0000 10,07 0,0001 96,789 0,001
Ta,CF, 0,0000 0,000002 0,0000 3,57 0,0000 95,260 0,000
Ta,CO, 0,0001 0,000002 0,0000 4,76 0,0001 95,727 0,000
Ta,CrCN 0,0001 0,000003 0,0000 5,82 0,0001 95,811 0,000
Ta,CrCNO; 0,0001 0,000003 0,0000 10,73 0,0001 96,612 0,001
Ta,HfCN 0,0001 0,000003 0,0000 4,84 0,0001 95,639 0,000
Ta,HfCNO, 0,0001 0,000003 0,0000 10,04 0,0001 96,535 0,001
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Ta,MoCN 0,0001 0,000003 0,0000 5,38 0,0001 95,636 0,000
Ta;MoCNO, 0,0001 0,000003 0,0000 10,54 0,0001 96,669 0,001
Ta;N 0,0000 0,000002 0,0000 2,80 0,0000 94,795 0,000
Ta,N(OH), 0,0001 0,000002 0,0000 11,95 0,0001 97,158 0,001
Ta,NbCN 0,0001 0,000003 0,0000 5,23 0,0001 95,670 0,000
Ta,NbCNO, 0,0001 0,000003 0,0000 10,47 0,0001 96,631 0,001
TaNF; 0,0000 0,000002 0,0000 5,17 0,0000 95,937 0,000
TaNH, 0,0000 0,000001 0,0000 2,08 0,0000 94,471 0,000
Ta;NO, 0,0000 0,000002 0,0000 4,18 0,0000 95,247 0,000
Ta,TICN 0,0001 0,000003 0,0000 5,57 0,0001 95,717 0,000
Ta; TICNO, 0,0001 0,000003 0,0000 11,15 0,0001 96,779 0,001
Ta,VCN 0,0001 0,000003 0,0000 5,43 0,0001 95,796 0,000
Ta,VCNO, 0,0001 0,000003 0,0000 10,20 0,0001 96,545 0,001
Ta,ZrCN 0,0001 0,000003 0,0000 4,97 0,0001 95,540 0,000
Ta;ZrCNO, 0,0001 0,000003 0,0000 10,11 0,0001 96,637 0,001
TasC, 0,0001 0,000002 0,0000 5,17 0,0001 95,837 0,000
TazCy(OH), 0,0000 0,000001 0,0000 8,82 0,0000 97,731 0,000
TasCsF2 0,0000 0,000001 0,0000 8,19 0,0000 96,750 0,000
TasCoH, 0,0000 0,000001 0,0000 4,66 0,0000 96,169 0,000
Tas;C,0; 0,0001 0,000002 0,0000 9,32 0,0001 96,658 0,001
TasCN 0,0000 0,000002 0,0000 4,50 0,0000 95,392 0,000
Ta;CNO, 0,0001 0,000002 0,0000 10,30 0,0001 96,608 0,001
TasN; 0,0000 0,000001 0,0000 4,42 0,0000 95,390 0,000
TasN,(OH), 0,0000 0,000000 0,0000 0,32 0,0000 96,346 0,000
TasNoF; 0,0000 0,000001 0,0000 8,67 0,0000 97,096 0,000
TasN;H; 0,0000 0,000001 0,0000 4,98 0,0000 96,195 0,000
TasN,0, 0,0001 0,000002 0,0000 9,65 0,0001 96,731 0,001
Ta,Cs 0,0000 0,000002 0,0000 5,28 0,0000 95,777 0,000
Ta,C3(OH), 0,0000 0,000001 0,0000 14,15 0,0000 97,651 0,001
Ta,CsF, 0,0000 0,000001 0,0000 7,55 0,0000 96,378 0,000
Ta,CsH, 0,0000 0,000001 0,0000 4,80 0,0000 96,036 0,000
Ta,C30, 0,0000 0,000002 0,0000 8,62 0,0000 96,298 0,000
TasN; 0,0000 0,000001 0,0000 3,83 0,0000 95,353 0,000
TasN3(OH), 0,0000 0,000001 0,0000 8,89 0,0000 96,759 0,000
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TasNsF, 0,0000 0,000001 0,0000 4,89 0,0000 95,797 0,000
TasNzH, 0,0000 0,000001 0,0000 4,32 0,0000 95,785 0,000
TasN;0, 0,0000 0,000001 0,0000 6,74 0,0000 96,066 0,000
TaCrN(OCN), 0,0004 0,000012 0,0001 16,74 0,0004 97,040 0,006
TaCrN(SCN); 0,0009 0,000020 0,0001 38,32 0,0009 97,869 0,034
TaCrNBr; 0,0009 0,000022 0,0001 31,97 0,0009 97,625 0,029
TaCrNCl, 0,0005 0,000014 0,0001 17,09 0,0005 97,101 0,008
TaCrNF, 0,0001 0,000004 0,0001 3,46 0,0001 95,141 0,000
TaMoN(NCO), 0,0003 0,000010 0,0001 12,94 0,0003 96,816 0,004
TaMoN(NCS), 0,0056 0,000074 0,0001 218,95 0,0055 98,687 1,210
TaMoN(SCN), 0,0006 0,000010 0,0000 33,68 0,0005 98,153 0,018
TaMoNBr, 0,0007 0,000018 0,0001 22,17 0,0007 97,272 0,015
TaMoNCI, 0,0004 0,000012 0,0001 12,60 0,0004 96,740 0,005
TaMoNF, 0,0001 0,000005 0,0001 3,63 0,0001 95,284 0,000
TaWN(CN), 0,0001 0,000006 0,0001 5,17 0,0001 95,568 0,001
TaWN(NCO), 0,0003 0,000010 0,0001 12,96 0,0003 96,801 0,004
TaWNBr, 0,0007 0,000006 0,0001 24,06 0,0007 99,215 0,018
TaWNCI, 0,0005 0,000019 0,0001 15,94 0,0004 95,918 0,007
TiosNby6C 0,0193 0,000802 0,0092 6,32 0,0185 95,842 0,117
TiosNb12C 0,0339 0,001033 0,0091 11,24 0,0329 96,957 0,370
Ti12NbgsC 0,0840 0,001681 0,0099 25,49 0,0823 97,999 2,098
TiysNbgsC 0,0198 0,000786 0,0141 4,20 0,0190 96,032 0,080
TizsNDo.4C 0,0442 0,001159 0,0164 8,06 0,0430 97,375 0,347
Ti1wCoF, 0,0104 0,000257 0,0014 21,78 0,0102 97,534 0,221
TioNoF, 0,0053 0,000159 0,0013 12,37 0,0051 96,973 0,063
Ti,C 0,0104 0,000608 0,0140 2,23 0,0098 94,150 0,022
Ti,C(OH), 0,0148 0,000566 0,0067 6,65 0,0142 96,165 0,094
Ti,CCl, 0,0059 0,000306 0,0061 2,92 0,0056 94,837 0,016
Ti,CF, 0,0077 0,000387 0,0073 3,16 0,0073 94,976 0,023
Ti,CF,-(model2) 0,0151 0,000673 0,0096 4,73 0,0144 95,537 0,068
Ti,CF,-(model3) 0,0166 0,000746 0,0107 4,64 0,0159 95,508 0,074
Ti,CF,-(model4) 0,0247 0,000994 0,0124 5,95 0,0237 95,974 0,141
Ti,CO.11F1 89 0,0102 0,000484 0,0079 3,89 0,0097 95,259 0,038
Ti2COq.44F1.56 0,0113 0,000520 0,0079 4,31 0,0108 95,400 0,046
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Ti,COqge7F133 0,0114 0,000518 0,0079 4,32 0,0109 95,468 0,047
Ti;COq89F1.11 0,0121 0,000526 0,0080 4,55 0,0116 95,667 0,053
Ti,CO1a3Fo67 0,0121 0,000566 0,0081 4,49 0,0116 95,326 0,052
Ti,CO, 0,0108 0,000512 0,0083 3,88 0,0103 95,253 0,040
Ti,CO,-(model2) 0,0125 0,000582 0,0082 4,55 0,0119 95,344 0,054
Ti.CO,-(model3) 0,0143 0,000659 0,0103 4,18 0,0137 95,406 0,057
Ti,CrCN 0,0234 0,000887 0,0091 7,67 0,0225 96,210 0,173
Ti.CrCNO, 0,0247 0,000791 0,0054 13,65 0,0239 96,795 0,326
Ti;HfCN 0,0104 0,000425 0,0054 5,80 0,0100 95,924 0,058
Ti,HfCNO, 0,0136 0,000442 0,0033 12,29 0,0131 96,742 0,161
Ti,MoCN 0,0162 0,000645 0,0074 6,62 0,0156 96,031 0,103
Ti,MoCNO, 0,0188 0,000625 0,0044 12,86 0,0182 96,684 0,234
Ti:N 0,0075 0,000457 0,0122 1,84 0,0070 93,871 0,013
Ti,N(OH), 0,0130 0,000521 0,0065 5,97 0,0125 95,990 0,075
Ti;Nb,Cs 0,0095 0,000395 0,0054 5,29 0,0091 95,841 0,048
Ti.NbC, 0,0061 0,000305 0,0064 2,87 0,0058 94,992 0,017
Ti,NbCN 0,0166 0,000650 0,0075 6,68 0,0159 96,079 0,106
Ti,;NbCNO, 0,0194 0,000627 0,0045 13,07 0,0188 96,767 0,245
Ti.NF, 0,0067 0,000353 0,0071 2,84 0,0064 94,737 0,018
Ti;NF,-(model2) 0,0147 0,000648 0,0091 4,83 0,0140 95,589 0,068
Ti.NO; 0,0095 0,000438 0,0076 3,72 0,0090 95,364 0,034
Ti,NO,-(model4) 0,0268 0,000913 0,0124 6,50 0,0259 96,600 0,169
Ti:NS; 0,0060 0,000311 0,0056 3,18 0,0057 94,789 0,018

Ti Ta,Cs 0,0001 0,000003 0,0000 5,30 0,0001 95,786 0,000
Ti;TaC; 0,0001 0,000004 0,0001 2,73 0,0001 94,738 0,000

Ti; TaCN 0,0002 0,000008 0,0001 6,40 0,0002 96,003 0,001
Ti,TaCNO, 0,0003 0,000008 0,0001 12,66 0,0002 96,768 0,003
Ti,VC, 0,0084 0,000424 0,0078 3,24 0,0080 94,952 0,026
Ti,VCN 0,0219 0,000845 0,0092 7,14 0,0210 96,135 0,150
Ti,VCNO, 0,0239 0,000782 0,0054 13,14 0,0231 96,723 0,303
Ti,ZrCN 0,0154 0,000629 0,0076 6,10 0,0147 95,901 0,090
Ti.ZrICNO; 0,0187 0,000601 0,0044 12,67 0,0181 96,785 0,229
TisC, 0,0094 0,000465 0,0087 3,25 0,0090 95,064 0,029
Ti3C5(00.13F0.83(OH)1.04) 0,0369 0,000807 0,0043 25,61 0,0361 97,816 0,925
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Ti3C2(001F11(OH)os) 0,0449 0,000960 0,0044 30,93 0,0440 97,864 1,361
Ti3C;(Oo7F13) 0,0140 0,000505 0,0046 9,15 0,0135 96,403 0,124
TisCo(OH), 0,0169 0,000414 0,0035 14,62 0,0165 97,554 0,241
TisC,Br, 0,0070 0,000241 0,0027 7,80 0,0068 96,571 0,053
TisC,Cl, 0,0068 0,000274 0,0036 5,66 0,0065 95,985 0,037
TisCoF, 0,0078 0,000323 0,0044 5,34 0,0075 95,858 0,040
TisC,0, 0,0120 0,000445 0,0049 7,32 0,0116 96,299 0,085
Ti;CoSe; 0,0035 0,000134 0,0022 4,68 0,0034 96,163 0,016
TisC,Te, 0,0021 0,000079 0,0015 4,19 0,0020 96,199 0,008
TisCN 0,0207 0,000814 0,0096 6,49 0,0199 96,066 0,129
TisCNF, 0,0314 0,000939 0,0063 14,83 0,0304 97,009 0,451
TisCNO, 0,0279 0,000845 0,0057 14,60 0,0270 96,968 0,395
TisN2(OH); 0,0129 0,000316 0,0032 12,24 0,0126 97,552 0,154
TisN 0,0060 0,000321 0,0072 2,50 0,0057 94,635 0,014
TisNoF, 0,0061 0,000250 0,0038 4,88 0,0059 95,920 0,029
TisNzH; 0,0103 0,000366 0,0044 7,02 0,0100 96,455 0,070
TisN20, 0,0131 0,000469 0,0046 8,50 0,0127 96,434 0,108
Ti,Cs 0,0076 0,000378 0,0069 3,30 0,0072 95,026 0,024
TisC3(0OH), 0,0118 0,000359 0,0034 10,49 0,0114 96,950 0,120
Ti,CsF> 0,0061 0,000267 0,0038 4,87 0,0059 95,637 0,028
Ti,CsH, 0,0092 0,000338 0,0039 7,06 0,0089 96,332 0,063
TisC30, 0,0090 0,000359 0,0042 6,43 0,0086 95,992 0,055
TisN3 0,0045 0,000245 0,0056 2,42 0,0042 94,516 0,010
TisN3(OH), 0,0148 0,000468 0,0036 12,38 0,0143 96,835 0,177
Ti,NsF, 0,0048 0,000217 0,0034 4,28 0,0046 95,533 0,020
TisN3H, 0,0058 0,000248 0,0035 4,91 0,0055 95,717 0,027
TisN3O; 0,0068 0,000285 0,0039 5,25 0,0065 95,794 0,034
TisC,4 (OH), 0,0170 0,000441 0,0029 17,79 0,0166 97,408 0,295
TisCsF2 0,0087 0,000338 0,0036 7,15 0,0083 96,092 0,059
TisC40; 0,0084 0,000313 0,0032 7,78 0,0080 96,246 0,063
TisNsF, 0,0059 0,000244 0,0030 5,83 0,0056 95,840 0,033
TigCsF2 0,0123 0,000379 0,0027 13,90 0,0120 96,933 0,166
TigNsF, 0,0077 0,000244 0,0021 11,17 0,0075 96,836 0,084
Ti7CeF2 0,0125 0,000335 0,0021 18,03 0,0122 97,318 0,219
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TizNgF> 0,0075 0,000219 0,0017 13,10 0,0072 97,062 0,095
TigCF> 0,0133 0,000309 0,0017 23,77 0,0130 97,680 0,309
TigN7F, 0,0068 0,000190 0,0015 13,71 0,0066 97,194 0,090
TisCsF 0,0109 0,000280 0,0016 20,03 0,0106 97,422 0,212
TigNgF> 0,0052 0,000172 0,0015 10,46 0,0051 96,704 0,053
TiCrCO, 0,0100 0,000463 0,0075 4,01 0,0095 95,356 0,038
TiHfCO, 0,0067 0,000295 0,0039 5,20 0,0064 95,589 0,033
TiHfN(NO), 0,0052 0,000258 0,0046 3,42 0,0049 95,026 0,017
TiMoCO; 0,0068 0,000342 0,0059 3,51 0,0065 95,011 0,023
TiNbC 0,0086 0,000497 0,0134 1,92 0,0081 94,204 0,015
TivC 0,0122 0,000717 0,0183 2,01 0,0115 94,140 0,023
TiIWCO, 0,0048 0,000228 0,0040 3,58 0,0046 95,264 0,016
TiZrCO, 0,0102 0,000449 0,0068 4,48 0,0097 95,584 0,044
V,C 0,0107 0,000578 0,0125 2,58 0,0102 94,621 0,026
V,C(OH), 0,0152 0,000574 0,0066 6,96 0,0146 96,224 0,102
V,CBr, 0,0038 0,000197 0,0043 2,60 0,0036 94,768 0,009
V,CF(OH) 0,0105 0,000484 0,0079 3,98 0,0100 95,391 0,040
V.CF, 0,0078 0,000402 0,0070 3,34 0,0074 94,816 0,025
V,CrCN 0,0230 0,000846 0,0088 7,88 0,0221 96,319 0,174
V,CrCNO, 0,0231 0,000713 0,0048 14,41 0,0223 96,907 0,322
V,HfCN 0,0104 0,000430 0,0053 5,94 0,0100 95,869 0,059
V,HfCNO, 0,0120 0,000391 0,0030 11,89 0,0116 96,739 0,138
V,MoCN 0,0162 0,000618 0,0071 6,80 0,0156 96,183 0,106
V,MoCNO, 0,0172 0,000561 0,0040 13,03 0,0167 96,740 0,217
V2N 0,0078 0,000456 0,0115 2,02 0,0073 94,136 0,015
V,N(OH), 0,0117 0,000505 0,0067 5,23 0,0112 95,674 0,058
V2Nb,C; 0,0095 0,000396 0,0053 5,40 0,0092 95,850 0,049
V,NbCN 0,0165 0,000635 0,0073 6,82 0,0159 96,154 0,108
V,NbCNO; 0,0195 0,000591 0,0038 15,43 0,0189 96,964 0,291
VoNF, 0,0066 0,000355 0,0070 2,84 0,0063 94,657 0,018
V,NO, 0,0093 0,000442 0,0074 3,79 0,0089 95,249 0,034
V,Ta,Cs 0,0001 0,000003 0,0000 4,84 0,0001 95,701 0,000
V,TaC, 0,0001 0,000006 0,0001 4,90 0,0001 95,780 0,001
V,TaCN 0,0002 0,000008 0,0001 6,60 0,0002 96,079 0,001
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V,TaCNO, 0,0002 0,000007 0,0001 12,47 0,0002 96,816 0,003
V,Ti,Cs 0,0150 0,000590 0,0074 6,05 0,0144 96,051 0,087
V,TiC, 0,0173 0,000684 0,0093 5,60 0,0166 96,038 0,093
V,TiCN 0,0215 0,000835 0,0090 7,18 0,0207 96,123 0,149

V,TiCNO, 0,0228 0,000723 0,0049 14,03 0,0221 96,827 0,309
V,ZrCN 0,0230 0,000607 0,0088 7,88 0,0224 97,362 0,176

V2ZrCNO; 0,0169 0,000540 0,0040 12,57 0,0163 96,801 0,206

VsC, 0,0081 0,000406 0,0077 3,14 0,0077 94,968 0,024

V3C,(0OH), 0,0210 0,000461 0,0033 19,40 0,0206 97,810 0,399
V3C,Br; 0,0039 0,000151 0,0022 5,25 0,0038 96,144 0,020
V3C,Cl, 0,0118 0,000393 0,0040 8,82 0,0114 96,658 0,100
V3CoF, 0,0086 0,000315 0,0036 7,22 0,0083 96,345 0,060
VsC,0, 0,0128 0,000450 0,0046 8,32 0,0123 96,475 0,103

V3;CN 0,0203 0,000774 0,0092 6,65 0,0195 96,190 0,130
V3CNO; 0,0272 0,000836 0,0056 14,58 0,0264 96,932 0,385
V3N, 0,0053 0,000282 0,0059 2,73 0,0051 94,726 0,014

V3N, (OH), 0,0440 0,000321 0,0046 28,88 0,0437 99,270 1,262
V3NoF; 0,0069 0,000244 0,0030 6,78 0,0066 96,458 0,045
V3N;H, 0,0099 0,000362 0,0042 7,11 0,0096 96,354 0,068
V3N;0, 0,0252 0,000750 0,0051 14,77 0,0244 97,023 0,361

V4C; 0,0080 0,000381 0,0062 3,87 0,0076 95,235 0,029

V4C3(OH), 0,0170 0,000435 0,0030 16,91 0,0166 97,442 0,280
V4CsF2 0,0061 0,000263 0,0034 5,33 0,0058 95,696 0,031
V,C3H, 0,0049 0,000208 0,0032 4,56 0,0047 95,776 0,022
V,4C:0; 0,0088 0,000362 0,0039 6,77 0,0084 95,883 0,057

V4N3 0,0051 0,000268 0,0056 2,74 0,0048 94,753 0,013

V4N3(OH), 0,0095 0,000327 0,0033 8,64 0,0092 96,576 0,080
V4NsF, 0,0047 0,000212 0,0035 4,01 0,0045 95,478 0,018
V4NsH, 0,0037 0,000179 0,0030 3,72 0,0036 95,203 0,013
VN30, 0,0064 0,000543 0,0037 5,25 0,0059 91,539 0,031

VCrN(NCS), 0,7400 0,010249 0,0047 475,11 0,7297 98,615 346,694

VCrN(SCN), 0,0943 0,001735 0,0052 54,23 0,0926 98,160 5,019
VCrNBr, 0,0710 0,001296 0,0059 36,09 0,0697 98,174 2,515
VCrNF, 0,0081 0,000402 0,0073 3,33 0,0077 95,045 0,026
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VMoN(NCO), 0,0271 0,000826 0,0052 15,74 0,0262 96,949 0,413
VMOoN(NCS), 0,5221 0,006865 0,0045 351,85 0,5153 98,685 181,296
VMoN(OCN), 0,0309 0,000904 0,0052 17,88 0,0300 97,073 0,536
VMOoN(SCN), 0,0689 0,001287 0,0044 46,91 0,0676 98,132 3,172
VMOoNBr, 0,0543 0,001296 0,0051 31,91 0,0530 97,613 1,692
VMoNCl, 0,0391 0,001153 0,0067 17,58 0,0380 97,054 0,668
VNbC 0,0084 0,000493 0,0129 1,95 0,0079 94,148 0,015
VNbCF;-(model4) 0,0102 0,000464 0,0079 3,89 0,0097 95,449 0,038
VWN(NCO), 0,0168 0,000543 0,0039 12,94 0,0163 96,772 0,211
VWN(OCN), 0,0216 0,000649 0,0039 16,67 0,0210 96,997 0,350
VWNBr, 0,0356 0,000910 0,0041 25,93 0,0347 97,442 0,899
VWNCI, 0,0289 0,000833 0,0050 17,49 0,0280 97,112 0,490
VWNF, 0,0049 0,000249 0,0044 3,35 0,0047 94,951 0,016
W133C 0,8719 0,008640 0,0058 447,92 0,8633 99,009 386,687
W,.33CO; 0,0072 0,000316 0,0041 5,33 0,0069 95,609 0,037
W,C 0,0047 0,000223 0,0038 3,67 0,0045 95,228 0,016
W,C(OH), 0,0080 0,000234 0,0020 12,03 0,0077 97,061 0,093
W,CCl, 0,0192 0,000589 0,0038 15,22 0,0187 96,939 0,284
W,CF, 0,0034 0,000142 0,0020 5,16 0,0032 95,787 0,017
W,CO; 0,0043 0,000155 0,0030 4,28 0,0041 96,395 0,018
W,Hf,C;0, 0,0040 0,000135 0,0012 9,68 0,0038 96,619 0,037
W,HfC, 0,0022 0,000114 0,0023 2,85 0,0021 94,795 0,006
W,HfC,0, 0,0063 0,000194 0,0015 12,57 0,0061 96,901 0,076
W.N 0,0031 0,000166 0,0038 2,40 0,0029 94,614 0,007
W;N(OH), 0,0095 0,000246 0,0018 15,75 0,0092 97,411 0,146
W.NF, 0,0032 0,000136 0,0018 5,33 0,0030 95,712 0,016
W;NO, 0,0044 0,000183 0,0022 5,96 0,0042 95,801 0,025
W,Ti,C;0, 0,0055 0,000199 0,0019 8,88 0,0053 96,388 0,047
W,TiC,0, 0,0081 0,000256 0,0021 11,83 0,0079 96,853 0,093
W,Zr,C30, 0,0051 0,000168 0,0016 9,80 0,0050 96,715 0,049
W,ZrC, 0,0026 0,000134 0,0027 2,90 0,0025 94,935 0,007
W,ZrC,0, 0,0078 0,000237 0,0018 13,03 0,0075 96,956 0,098
WsC, 0,0023 0,000177 0,0023 2,95 0,0021 92,145 0,006
WS;C,(OH), 0,0090 0,000227 0,0015 18,08 0,0088 97,476 0,158

245



W;C,F, 0,0031 0,000085 0,0009 9,75 0,0030 97,232 0,029
WC20, 0,0054 0,000172 0,0014 11,45 0,0052 96,812 0,060
WsN, 0,0024 0,000122 0,0024 3,06 0,0023 94,977 0,007
W;N,F, 0,0022 0,000057 0,0008 8,60 0,0021 97,368 0,018
W5N.0, 0,0069 0,000217 0,0018 11,80 0,0067 96,846 0,079
W,Cs 0,0040 0,000167 0,0023 5,31 0,0039 95,846 0,020
W,C3(OH), 0,0041 0,000117 0,0011 10,90 0,0039 97,109 0,043
W,CsF, 0,0023 0,000096 0,0013 5,47 0,0022 95,881 0,012
W,CsH; 0,0028 0,000117 0,0015 5,58 0,0026 95,766 0,015
W,C;0; 0,0041 0,000153 0,0015 8,15 0,0039 96,254 0,032
W;N3 0,0051 0,000195 0,0021 7,26 0,0049 96,142 0,035
W,N;3(OH), 0,0050 0,000161 0,0013 11,81 0,0048 96,754 0,057
WiNsF, 0,0033 0,000136 0,0016 6,11 0,0032 95,926 0,020
W,N;sH, 0,0022 0,000097 0,0014 4,81 0,0021 95,550 0,010
W,N;0, 0,0025 0,000115 0,0016 4,56 0,0024 95,357 0,011
WCrC 0,0048 0,000271 0,0063 2,29 0,0045 94,321 0,010
WCrCO,-(model4) 0,0061 0,000287 0,0043 4,28 0,0058 95,313 0,025
Y,C 0,0074 0,000417 0,0099 2,25 0,0070 94,373 0,016
Y,C(CN), 0,0126 0,000485 0,0057 6,71 0,0122 96,162 0,082
Y,C(NCO), 0,0204 0,000661 0,0052 11,83 0,0197 96,751 0,233
Y>C(NCS) 0,0478 0,000669 0,0032 44,84 0,0471 98,599 2,112
Y,C(OClI), 0,0270 0,000836 0,0055 14,65 0,0261 96,898 0,383
Y2C(OCN); 0,0211 0,000678 0,0052 12,18 0,0204 96,787 0,249
Y>C(OH), 0,0072 0,000306 0,0050 4,34 0,0069 95,773 0,030
Y,C(SCN); 0,0423 0,000890 0,0042 30,09 0,0414 97,894 1,245
Y2CBr, 0,0218 0,000693 0,0050 13,08 0,0211 96,828 0,277
Y,CCl, 0,0243 0,000816 0,0067 10,92 0,0235 96,642 0,256
Y,CF, 0,0075 0,000357 0,0060 3,70 0,0071 95,217 0,026
Y.CO, 0,0127 0,000525 0,0069 5,52 0,0122 95,855 0,067
Y2N 0,0062 0,000350 0,0090 2,07 0,0058 94,342 0,012
Y2N(OH), 0,0072 0,000299 0,0047 4,55 0,0069 95,837 0,031
Y NF, 0,0061 0,000481 0,0054 3,39 0,0057 92,156 0,019
Y:NO, 0,0110 0,000299 0,0068 4,81 0,0107 97,276 0,051
Y3Cs 0,0061 0,000268 0,0044 4,17 0,0058 95,607 0,024
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Y3C,(OH), 0,0010 0,000027 0,0012 2,42 0,0010 97,323 0,002
Y3CoF» 0,0072 0,000241 0,0029 7,50 0,0069 96,639 0,052
Y3C,0, 0,0082 0,000215 0,0021 11,79 0,0080 97,377 0,094

Y3N; 0,0049 0,000233 0,0042 3,53 0,0047 95,251 0,016

Y3N2(OH), 0,0086 0,000219 0,0024 10,83 0,0083 97,442 0,090
Y3N;F, 0,0074 0,000269 0,0028 7,91 0,0071 96,372 0,057
Y3N20, 0,0072 0,000203 0,0022 9,72 0,0070 97,162 0,068

Y4Cs 0,0058 0,000268 0,0046 3,75 0,0055 95,368 0,021

Y,4C3(OH), 0,0008 0,000026 0,0011 2,10 0,0008 96,712 0,002
Y4CsF2 0,0065 0,000234 0,0024 8,19 0,0062 96,382 0,051
Y4C30, 0,0128 0,000387 0,0029 13,30 0,0124 96,975 0,165

YaN; 0,0042 0,000219 0,0046 2,74 0,0040 94,845 0,011

Y 4N3(OH) 0,0055 0,000187 0,0023 7,30 0,0053 96,603 0,039
Y4NsF, 0,0063 0,000260 0,0032 5,82 0,0060 95,868 0,035
Y4Ns0, 0,0061 0,000242 0,0027 6,68 0,0059 96,028 0,039

YCrC(NCO), 0,0238 0,000736 0,0054 13,25 0,0231 96,913 0,306
YCrC(NCS), 0,3030 0,003871 0,0053 171,18 0,2991 98,722 51,203
YCrC(OCN), 0,0253 0,000750 0,0053 14,42 0,0245 97,032 0,354
YCrC(OH), 0,0130 0,000486 0,0053 7,34 0,0126 96,275 0,092
YCrCBr; 0,0362 0,001020 0,0055 19,63 0,0352 97,182 0,691
YCrCCl, 0,0305 0,000990 0,0075 12,27 0,0295 96,760 0,363
YCrCF, 0,0093 0,000435 0,0065 4,28 0,0089 95,339 0,038
YHfN(SCN), 0,0338 0,000795 0,0037 27,49 0,0330 97,647 0,906
YHfNO, 0,0053 0,000241 0,0036 4,38 0,0050 95,423 0,022
YMoN(NO), 0,0063 0,000319 0,0055 3,43 0,0060 94,933 0,021
YNbCO, 0,0083 0,000375 0,0060 4,19 0,0080 95,505 0,033
YTaCO, 0,0001 0,000005 0,0001 4,22 0,0001 95,433 0,000

YTiN(NO), 0,0088 0,000412 0,0064 4,10 0,0084 95,302 0,034
YTINO, 0,0082 0,000383 0,0059 4,16 0,0078 95,314 0,032
YVCO, 0,0094 0,000431 0,0071 3,98 0,0089 95,401 0,036
YVNF, 0,0077 0,000343 0,0058 4,01 0,0074 95,549 0,029
YZrNO, 0,0074 0,000323 0,0050 4,48 0,0071 95,646 0,032

Zr,C 0,0068 0,000392 0,0109 1,88 0,0064 94,265 0,012

Zr,C(OH), 0,0081 0,000327 0,0044 5,60 0,0078 95,988 0,044
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Zr,CF, 0,0058 0,000283 0,0051 3,39 0,0055 95,133 0,019
Zr,CF,-(model2) 0,0070 0,000330 0,0054 3,86 0,0067 95,278 0,026
Zr,CF,-(model3) 0,0090 0,000458 0,0080 3,41 0,0086 94,929 0,029

Zr,CO, 0,0087 0,000394 0,0059 4,43 0,0083 95,464 0,037

Zr,CrCN 0,0106 0,000449 0,0059 5,38 0,0102 95,773 0,055
Zr,CrCNO, 0,0120 0,000408 0,0033 10,78 0,0116 96,600 0,125
Zr,HfCN 0,0060 0,000275 0,0040 4,51 0,0058 95,450 0,026
Zr,HfCNO, 0,0080 0,000265 0,0023 10,55 0,0078 96,696 0,082
Zr,MoCN 0,0084 0,000364 0,0050 5,01 0,0080 95,664 0,040
Zr,MoCNO, 0,0100 0,000342 0,0029 10,46 0,0097 96,584 0,101
Zr,N 0,0062 0,000365 0,0083 2,25 0,0059 94,134 0,013
Zr,N(OH), 0,0078 0,000287 0,0042 5,61 0,0075 96,325 0,042
Zr,NbCN 0,0085 0,000364 0,0051 5,00 0,0081 95,696 0,040
Zr,NbCNO, 0,0102 0,000345 0,0029 10,62 0,0099 96,633 0,105

ZrNF, 0,0052 0,000254 0,0051 3,09 0,0049 95,119 0,015
Zr,NF,-(model4) 0,0064 0,000316 0,0050 3,86 0,0061 95,083 0,024

Zr;NO, 0,0072 0,000334 0,0056 3,88 0,0068 95,344 0,027

Zr;TaCN 0,0001 0,000006 0,0001 4,88 0,0001 95,551 0,001
Zr,TaCNO, 0,0002 0,000006 0,0001 10,23 0,0002 96,612 0,002
Zr,;TICN 0,0103 0,000444 0,0060 5,11 0,0099 95,696 0,050
Zr,TICNO, 0,0120 0,000413 0,0034 10,58 0,0116 96,561 0,123
Zr,VCN 0,0101 0,000435 0,0060 5,05 0,0097 95,689 0,049
Zr;VCNO, 0,0115 0,000395 0,0033 10,33 0,0111 96,572 0,115
ZrC, 0,0068 0,000334 0,0055 3,69 0,0065 95,086 0,024
Zr3C,(OH), 0,0125 0,000307 0,0027 14,17 0,0122 97,550 0,173
Zr3C,F; 0,0054 0,000215 0,0028 5,88 0,0052 96,046 0,031
Zr3CoH, 0,0036 0,000133 0,0021 521 0,0035 96,297 0,018
Zr5C,0; 0,0096 0,000332 0,0033 8,76 0,0093 96,534 0,081
Zr;CN 0,0081 0,000351 0,0053 4,62 0,0078 95,684 0,036
Zr;CNO, 0,0120 0,000397 0,0034 10,48 0,0116 96,696 0,122
ZrsN2(OH)3 0,0134 0,000317 0,0026 15,71 0,0131 97,636 0,206
Zr3N, 0,0047 0,000233 0,0044 3,17 0,0045 95,027 0,014
ZrsNoF, 0,0044 0,000166 0,0023 5,69 0,0042 96,210 0,024
ZrsNqH, 0,0039 0,000141 0,0021 5,54 0,0037 96,367 0,021
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Zr3N,0, 0,0077 0,000282 0,0031 7,53 0,0075 96,354 0,056
Zr,Cs 0,0058 0,000268 0,0044 3,99 0,0056 95,398 0,022
Zr,C3(OH), 0,0051 0,000144 0,0018 8,48 0,0049 97,163 0,042
Zr,CsF, 0,0047 0,000189 0,0023 6,10 0,0046 96,030 0,028
Zr,CsH; 0,0062 0,000212 0,0023 8,09 0,0060 96,589 0,048
Zr,C50; 0,0076 0,000274 0,0027 8,46 0,0074 96,417 0,062
ZryNs 0,0038 0,000186 0,0036 3,12 0,0036 95,092 0,011
Zr4,N3(OH), 0,0049 0,000139 0,0017 8,61 0,0048 97,152 0,041
ZryNsF, 0,0037 0,000155 0,0021 5,12 0,0035 95,773 0,018
Zry,N30, 0,0058 0,000223 0,0026 6,84 0,0056 96,177 0,038
ZrCrNO, 0,0079 0,000372 0,0056 4,23 0,0076 95,310 0,032
ZrHfCO, 0,0051 0,000225 0,0036 4,26 0,0049 95,561 0,021
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