Matrix of calculated ancharmonicity parameters for the excited state of anthranilic acid

1S 21 263 30

25390 383 |-L11 -34

35 437 433 -49 -11 .00

45 548 542 | -22 -04 07 .76

55 590 584 14 12 18 11 -2

65 658 651 | 36 -45 -27 16 -11 -20

572 163| 12 -51 -T1 -80 -24 -T2 -268

8 %1 909 | I3 -23 -20 -26 -37 -8 -25 -34

95 1081 1065 | 40 -05 -54 -50 27 -24 -06 -67 -102

105 1134 1108 | -28 .03 -21 -141 -19 -13 .05 -34 -92 -120

1S 1182 1157 | -1.39 89 -26 -1.15 -14 -56 -1.81 -1.08 -45 -59 -2.82

125 1239 123 20 -48 -15 73 -13 15 10 -34 -8 -01 -42 -8

135 1262 1244 -05 19 -40 -16 41 42 -06 -12 12 -33 .13 .81 200

145 1325 1283 | -39 -17 -53 -145 17 -07 -5l -29 -25 -55 -360 -45 -22-11.32

155 1399 1378 | .10 -28 28 21 -25 -36 -31 -36 -55 -56 -90 .01 .23 -89 -352

165 1480 1440 | -04 -43 -03 22 -51 -22 -07 -56 -72 -121 -61 -1.88 -3.02 -46 -57 -476

175 1509 1479 | -37 -73 -19 -137 -35 21 -1.06 -82 -64 -140 -458 -84 -44 465 -171 -85 -412

185 1561 1519 | -73 -251 -78 -128 -46 -2.71 3.82 -251 -1.48 -1.68 -4.97 -141 -97 -3.66 -2.56 -1.79 -6.01 -4.56

195 1587 155 | -31 -16 .21 -91 -149 91 -07 .56 -323 -2.77 -121 -1.02 -4.44 -78 -44 -3.09 -1.66 -2.36 -1.58

205 1633 1600 | 27 73 -10 -23 -1.24 -47 -14 -141 -339 -2.11 -65 -2.87 -398 -59 -2.07 -6.62 -1.42 -1.87 -8.30-16.62

25 1718 1679 | -78 -16 128 .16 -144 -130 -1.04 -110 -155 -14 -178 -2.20 -1.19 -1.99 -4.45 -5.09 -3.31 -2.00 -4.69 -4.78 -3.34

25 1740 1695 | -115 -38 49 -66 -1.09 -128 -78 -191 -216 -2.71 -88 -3.65 -3.80 -1.01 -3.86 -8.01 -3.14 -2.57-11.40 -7.35 1.79 -9.36

2BS 1817 1794 | -93 -8 -06 .32 -91 -64 -37 -153 -1.68 -2.62 -1.61 -2.23 -1.87 -36 -2.54 -1.94 -319 -352 -3.08 .65 -5.94 -5.99 -7.48

245 1880 1844 | -37 07 -87 102 -85 -280 -2.32 -35 -45 -T71 -200 -1.31 -51 -457 -251 189 -4.23 -180 -1.65 -40 -7.62 -5.84 -1.04 -8.74

255 3344 301 -07 -01 -14 09 00 -10 -17 .06 -96 -1.34 -20 -2.92 -242 -13 -40 784 -77 -94 66 .14 -15 267 3.77 -255-99.66

265 330 3234| .00 -02 -02 -05 -14 -26 -09 -75 -62 -13 -39 -401 -338 -05 -73 120 .16 .04 4351583 -78 401 -27 -16 -527-89.40

a5 3394 72| 10 06 -13 -13 .00 -25 -10 -1.00 .17 -272 -49 -115 -440 -01 -42 -195 .69 351189 271 112 61 .00 .19-13.22-17.12-82.66

285 3409 3273 | 91 24 -15 -31 -05 03 -03 -53 -1.00 -1.38 -64 -75 -5l 28 -651 -47 275 -08 34 3.74-1973 -549 -58 .64 -49-12.97-17.61-89.98

205 3677 3488 | 108 -293 202 -142 04 57 47 12 -60 38 39 -05 .00 52 .63 -144 -24 -15 -54 55-13.70 -386 16.63 -5.07 .37 -20 -54 -.64161.94

30S 3925 3757 | -1.06 -111 -69 -47 06 .03 -15 .06 -76 -1.20 -142 -86 -130 -14 -98 -23 -3.27 -321 -24 -13 -463 -310 -6.61 -L70 .14 -05 -12 -17-58.47112.08

31S 4152 3973 | -04 -01 00 -2 -01 -10 -94 -09 -04 02 28 -03 -01 -639 -0l -12 -276 -142 -13 -05 -09 -04 -03 -69 -03 -03 -02 -10 -12 .01-79.94

1A 5 59| -562 -225 -24 -63 28 -88 12 -14 38 23 -3 -11 -19 02 -39 -44 13 -41 83 -70 20 -95 -25 -27 -78 -66 -50 -148 .90 -1.06 .06 162

24 110 11| -37 60 -144 67 -01 06 -09 -15 -24 09 -21 -09 .16 06 -25 .05 -19 -55 .04 -20 .04 30 17 -24 03 -05 -12 -78 .84 -04 -39 83 32

A 28 219|-208 57 07 -07 -04 32 -07 37 15 -04 -2 01 -03 -22 -29 -27 -29 -8 -32 -1 -15 -36 -34 -36 -15 -06 -12 -19 .13 -03 -07 266 -54 .00

4A 332 332 -28 -20 -54 -04 -40 05 187 -43 156 -77 -28 -81 -26 -27 -B2 -32 .08 -96 -52 -05 -41 -15 -35 -49 -24 -130 -34 -53 100 -49 -22 196 122 -56 -46

5A 443 4% | -22 -3 -14 -02 -38 -70 -55 -75 57 -L05 -210 -87 -L37 56 -96 -64 28 -1.24 -110 -337 -69 -1.03 -42 .06 -45 -166 -69 -118 254 -23 -06 108 51 .15 -186 194

6A 527 5l4| 26 -16 -24 26 .18 .05 -41 -102 -13 212 -89 21 -23 870 -73 -37 80 -12 31 .02 b5 17 120 -1.05 24 .05 .01 .30 -L.79 -493 -6.09 -47 8 .81 129 .39 -8.92

TA 567 561 | -07 -33 -46 -20 -58 -44 -95 -155 -262 105 .83 221 51 -292 86 -85 191 .23 -04 -27 250 201 254 .03 66 .09 .07 .10 -1.25-1118 -233 20 -14 .75 152 -49 -7.99 -156

8A 6% 64| 11 -18 22 -06 -65 -58 -97 -1.05 -03 -8 -36 74 58 93 30 -5 .01 -138 .05 15 77 -36 -05 20 -195 -76 -2.25 -64 171 -69 -38 82 15 89 162 -23 .24 -1.05 5.78

94 723 72| -20 -39 -62 03 .16 -13 -43 -1.36 -72 -L02 -69 14 -10 247 15 -2.37 -188 -97 169 .04 86 -42 -21 -20 -172 -1.34 -0.13 -118 4.69 -157 -33 200 11 43 103 .11 -177 -0l 253 164

1A 746 734 | -74 -72 -157 15 -24 -16 -70 -86 50 -160 -4.06 -25 -335 350 27 943 -26 -83 148 28 376 B4 212 -38 -96 -112 -421 -79 170 -83 -22 .83 -05 .69 -10 203 -466 173 .42 -1.76 -130

1A 811 805 | -60 -59 -147 .18 46 -53 -148 -53 -45 -138 -274 -43 -160 -8.45 142 -7.42 -260 -95 -422 162 865 169 325 -200 -11 .03 .09 -04 1350 -51 -08 -97 .09 173 3.00 .07 -1.24 386 341 -47-11.82 -154

I2A 88 85| -16 07 01 12 -67 -32 13 -17 -67 -63 -19 -54 -27 -05 13 -26 41 -189 -20 -68 -15 91 -29 .13 -15 -412 -430-1151 190 .13 -30 49 -32 .13 -33 -193 202 92 262 310 .83 .61 -198

BA 897 87| -2 14 52 -2 -97 -24 21 -26-232-19% 19 -72 -26 -98-119 57 95 -172 -1.96 43 L74 -46 00 .12-1261 -75 -3.97 -21 202 -31 -23 320 3 31 -152 -30 258 39 .83 283 79 -66 .07 -162

44 1013 994 | 05 14 19 18 -47 -27 22 -30 -106 -101 -24 -184 -70 -21 -70 31 25 -66 -35-136 -162 -42 -45 -04 -25-903 -215 -641 63 .00 -09 .66 -03 -31-1.03 -94 119 1.09 166 1.06 .73 145 -693 -97 -4.26
harm. anh. | 1S 25 35 45 BS 65 7S 85 95 105 11S 125 135 145 155 165 175 185 195 205 21S 225 235 24S 255 265 275 285 295 30S 31S 1A 2A 3A 4A 5A 6A TA BA 9A 10A 1IA 12A 13A 14A




