Supplementary Materials

Table S1. Atomic Mulliken charges populations of pure and Ce-doped BaTiOs

Compound Spilling  Species s p d f Total Mulliken charge
Ba 2.06 5.82 0.68 0.00 8.56 1.44
Ti 2.38 6.80 208 000 11.26 0.74

BaTiOs 0.15 o1 1.84 4.86 0.00 0.00 6.70 -0.70
02 1.84 4.90 0.00 0.00 6.74 -0.74
(O] 1.84 4.90 0.00 0.00 6.74 -0.74
Bal 2.06 5.80 070 0.00 856 1.44
Ba2 2.06 5.80 0.70 0.00 8.56 1.44
Ba3 2.08 5.82 0.68 0.00 8.58 1.42
Ba4 2.06 5.80 070 0.00 856 1.44
Ba5 2.08 5.82 0.68 0.00 8.58 1.42
Bab 2.08 5.82 0.68 0.00 8.58 1.42
Ba7 2.08 5.82 0.70 0.00 8.60 1.40
Til 2.38 6.80 208 0.00 11.26 0.74
Ti2 2.38 6.80 208 000 11.26 0.74
Ti3 2.38 6.80 208 0.00 11.26 0.74
Ti4 2.38 6.80 208 0.00 11.26 0.74
Ti5 2.38 6.80 208 0.00 11.26 0.74
Ti6 2.38 6.80 208 000 11.26 0.74
Ti7 2.38 6.80 208 0.00 11.26 0.74
Ti8 2.38 6.80 208 0.00 11.26 0.74
Ce 2.20 6.05 1.10 1.10 1045 1.55
o1 1.84 4.88 0.00 0.00 6.72 -0.72
02 1.84 4.88 0.00 0.00 6.72 -0.72
o3 1.84 4.88 0.00 0.00 6.72 -0.72

Bao.s75Ce0.125TiO3 0.15 04 1.84 4.88 0.00 0.00 6.72 -0.72
O5 1.84 4.88 0.00 0.00 6.72 -0.72
06 1.84 4.88 0.00 0.00 6.72 -0.72
o7 1.84 4.88 0.00 0.00 6.72 -0.72
o8 1.84 4.89 0.00 0.00 6.73 -0.73
09 1.84 4.88 0.00 0.00 6.72 -0.72
010 1.84 4.89 0.00 0.00 6.73 -0.73
O11 1.84 4.88 0.00 0.00 6.72 -0.72
012 1.84 4.89 0.00 0.00 6.73 -0.73
013 1.84 4.88 0.00 0.00 6.72 -0.72
014 1.84 4.89 0.00 0.00 6.73 -0.73
015 1.84 4.88 0.00 0.00 6.72 -0.72
016 1.84 4.89 0.00 0.00 6.73 -0.73
017 1.84 4.89 0.00 0.00 6.73 -0.73
018 1.84 4.90 0.00 0.00 6.74 -0.74
019 1.84 4.89 0.00 0.00 6.73 -0.73
020 1.84 4.90 0.00 0.00 6.74 -0.74
021 1.84 4.89 0.00 0.00 6.73 -0.73
022 1.84 4.90 0.00 0.00 6.74 -0.74

023 1.84 4.89 0.00 0.00 6.73 -0.73




024 184 490 000 000 674 -0.74
Bal 206 588 069 000 863 137
Ba2 206 58 067 000 861 1.39
Ba3 206 58 069 000 863 137
Bad 206 588 067 000 861 1.39
Ba5 206 588 069 000 863 137
Bab 206 58 067 000 861 1.39
Ba7 206 588 068 000 862 1.38
Ba8 206 588 066 000 860 1.40
Til 2.36 678 208 000 11.22 0.78
Ti2 236 678 208 000 11.22 0.78
Ti3 236 678 208 000 11.22 0.78
Ti4 236 678 208 000 11.22 0.78
Ti5 240 678 202 000 11.20 0.80
Ti6 238 680 208 000 11.26 0.74
Ti7 238 678 208 000 1124 0.76
Ce 226 622 178 082 11.08 0.92
o1 186 484 000 000 670 -0.70
02 186 486 000 000 672 0.72
03 186 484 000 000 670 -0.70

. 04 186 486 000 000 672 0.72

BaTiosrsCeo12s0s 015 05 184 490 000 000 674 0.74
06 184 490 000 000 674 -0.74
o7 184 490 000 000 674 -0.74
08 184 490 000 000 674 -0.74
09 184 490 000 000 674 -0.74
010 184 490 000 000 674 -0.74
o11 184 490 000 000 674 0.74
012 184 490 000 000 674 -0.74
013 184 490 000 000 674 -0.74
014 184 486 000 000 670 -0.70
015 184 490 000 000 674 -0.74
016 184 48 000 000 670 -0.70
017 184 490 000 000 674 -0.74
018 184 486 000 000 670 -0.70
019 184 490 000 000 674 -0.74
020 184 48 000 000 670 -0.70
021 184 488 000 000 672 0.72
022 185 48 000 000 673 -0.73
023 186 486 000 000 672 0.72
024 185 486 000 000 671 071




Table S2. Bond overlap populations of pure and Ce-doped BaTiOs

Compound Bond Population
Bal--O2 -0.14
Bal--O3 -0.14

. Bal--O1 -0.07
Baion Til--O1 1.01
Til--O2 1.15
Til--O3 1.15
O15--Bal -0.14
0O13--Bal -0.14
O11--Bal -0.14
09--Bal -0.14
0O14--Ba4 -0.13
O12--Ba2 -0.13
010--Ba2 -0.13
0O16--Ba4 -0.13
0O13--Ba4 -0.12
O11--Ba2 -0.12
09--Ba2 -0.12
0O15--Ba4 -0.12
O6--Ba4 -0.12
0O2--Ba4 -0.12
O8--Ba4 -0.12
O8--Ba2 -0.12
O4--Ba4 -0.12
0O2--Ba2 -0.12
O6--Ba2 -0.12
O4--Ba2 -0.12
Baos75Ce0.125TiO3 O17--Ba7 -0.12
023--Ba7 -0.12
0O21--Ba7 -0.12
0O19--Ba7 -0.12
0O13--Bab -0.12
O11--Ba3 -0.12
09--Ba3 -0.12
0O15--Bab -0.12
0O16--Bal -0.11
0O14--Bal -0.11
O12--Bal -0.11
010--Bal -0.11
019--Ba3 -0.11
023--Bab -0.11
0O21--Bab -0.11
O17--Ba3 -0.11
O6--Bab -0.11
0O2--Bab -0.11
O8--Bab -0.11
O4--Bab -0.11
0O5--Ba7 -0.1




0O1--Ba7 -0.1
O7--Ba7 -0.1
0O3--Ba7 -0.1
024--Ba4 -0.1
022--Ba4 -0.1
020--Ba2 -0.1
018--Ba2 -0.1
018--Bab -0.1
024--Ba6 -0.1
022--Bab -0.1
020--Ba6 -0.1
019--Ba2 -0.09
023--Ba4 -0.09
021--Ba4 -0.09
017--Ba2 -0.09
017--Bab -0.09
023--Bab -0.09
021--Ba6 -0.09
019--Bab -0.09
0O7--Bal -0.09
0O5--Bal -0.09
0O3--Bal -0.09
0O1--Bal -0.09
0O5--Ba5 -0.09
0O1--Ba5 -0.09
0O7--Ba3 -0.09
0O5--Ba3 -0.09
0O3--Ba3 -0.09
O1--Ba3 -0.09
0O7--Ba5 -0.09
0O3--Ba5 -0.09
014--Ba5 -0.09
0O12--Ba3 -0.09
010--Ba3 -0.09
0O16--Ba5 -0.09
024--Ba5 -0.08
022--Bab -0.08
020--Ba3 -0.08
0O18--Ba3 -0.08
018--Ba7 -0.08
024--Ba7 -0.08
022--Ba7 -0.08
020--Ba7 -0.08
016--Cel -0.03
014--Cel -0.03
012--Cel -0.03
010--Cel -0.03
0O8--Ti4 0
08--Ti2 0



06--Ti2
0O4--Ti8
04--Ti6
02--Ti8
02--Ti6
O6--Ti4
023--Ti8
023--Ti2
021--Ti6
019--Ti8
019--Ti4
017--Ti6
017--Ti2
021--Ti4
0O16--Ti2
0O12--Ti2
O16--Ti6
014--Ti8
014--Ti4
012--Ti8
010--Ti6
010--Ti4
0O7--Ti3
O5--Ti3
0O5--Til
O3--Ti7
O3--Tid5
0O7--Til
O1--Ti7
O1--Ti5
022--Ti5
024--Ti7
024--Til
022--Ti3
020--Ti7
020--Ti3
018--Ti5
018--Til
O16--Ti7
0O16--Ti3
014--Ti5
014--Til
012--Ti5

012--Ti3
010--Ti7
010--Til
024--Ti6
024--Ti4
022--Ti2
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020--Ti6
020--Ti2
0O18--Ti8
018--Ti4
022--Ti8
019--Ti5
019--Til
023--Ti5
023--Ti3
021--Ti7
021--Til
017--Ti7
017--Ti3
015--Ti2
013--Ti8
O11--Ti2
09--Ti6
09--Ti4
0O15--Ti6
013--Ti4
O11--Ti8
0O8--Ti6
06--Ti8
04--Ti2
02--Ti4
023--Ti6
023--Ti4
021--Ti2
019--Ti6
019--Ti2
017--Ti8
017--Ti4
021--Ti8
08--Ti5
O6--Ti7
04--Til
02--Ti3
0O7--Tid5
O5--Ti7
0O3--Til
0O1--Ti3

O16--Ti5
O16--Til
014--Ti7
014--Ti3
012--Ti7
012--Til
010--Ti5
010--Ti3
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022--Til 0

024--Ti5 0

024--Ti3 0

022--Ti7 0

020--Ti5 0

020--Til 0

018--Ti7 0

018--Ti3 0

0O7--Ti6 0

O5--Ti8 0

0O3--Ti2 0

O1--Ti4 0

O15--Ti8 0.01
015--Ti4 0.01
013--Ti6 0.01
O13--Ti2 0.01
0O11--Ti6 0.01
0O11--Ti4 0.01
0O9--Ti8 0.01
09--Ti2 0.01
0O15--Ti5 0.01
013--Ti7 0.01
013--Ti3 0.01
O11--Til 0.01
09--Ti3 0.01
015--Til 0.01
O11--Ti7 0.01
09--Ti5 0.01
08--Ti3 0.01
08--Til 0.01
06--Ti3 0.01
06--Til 0.01
O4--Ti7 0.01
0O4--Ti5 0.01
0O2--Ti7 0.01
02--Ti5 0.01
0O7--Ti4 0.01
0O7--Ti2 0.01
0O5--Ti4 0.01
O5--Ti2 0.01
O3--Ti8 0.01
0O3--Ti6 0.01
O1--Ti8 0.01
O1--Ti6 0.01
08--Cel 0.04
06--Cel 0.04
04--Cel 0.04
02--Cel 0.04
07--Cel 0.06



05--Cel 0.06
03--Cel 0.06
0O1--Cel 0.06
0O8--Bal 0.06
06--Bal 0.06
0O4--Bal 0.06
02--Bal 0.06
021--Cel 0.06
019--Cel 0.06
017--Cel 0.06
023--Cel 0.06
09--Ba4 0.06
O13--Ba2 0.06
0O11--Ba4 0.06
0O15--Ba2 0.06
0O12--Ba4 0.06
010--Ba4 0.06
0O16--Ba2 0.06
0O14--Ba2 0.06
0O14--Ba7 0.06
0O12--Ba7 0.06
010--Ba7 0.06
0O16--Ba7 0.06
022--Cel 0.06
018--Cel 0.06
024--Cel 0.06
020--Cel 0.06
0O8--Ba5 0.07
08--Ba3 0.07
0O6--Ba5 0.07
0O6--Ba3 0.07
0O4--Ba5 0.07
0O4--Ba3 0.07
02--Ba5 0.07
02--Ba3 0.07
0O5--Ba4 0.07
03--Ba2 0.07
0O1--Ba4 0.07
O7--Ba4 0.07
0O7--Ba2 0.07
0O5--Ba2 0.07
0O3--Ba4 0.07
0O1--Ba2 0.07
0O5--Bab 0.07
O1--Ba6 0.07
O7--Bab 0.07
0O3--Bab 0.07
0O12--Ba5 0.07
010--Ba5 0.07



0O16--Ba3 0.07
0O14--Ba3 0.07
021--Ba2 0.07
0O17--Ba4 0.07
023--Ba2 0.07
019--Ba4 0.07
0O13--Ba6 0.07
O11--Ba6 0.07
09--Bab 0.07
0O15--Ba6 0.07
022--Bal 0.07
024--Bal 0.07
020--Bal 0.07
0O18--Bal 0.07
022--Ba3 0.07
018--Bab 0.07
024--Ba3 0.07
020--Ba5 0.07
0O6--Ba7 0.07
02--Ba7 0.07
08--Ba7 0.07
0O4--Ba7 0.07
024--Ba2 0.07
022--Ba2 0.07
0O18--Ba4 0.07
020--Ba4 0.07
0O12--Ba6 0.07
010--Ba6 0.07
0O16--Bab 0.07
0O14--Ba6 0.07
021--Bal 0.07
019--Bal 0.07
023--Bal 0.07
0O17--Bal 0.07
09--Ba5 0.07
0O13--Ba3 0.07
O11--Ba5 0.07
0O15--Ba3 0.07
021--Ba3 0.07
0O17--Ba5 0.07
023--Ba3 0.07
019--Ba5 0.07
0O13--Ba7 0.07
O11--Ba7 0.07
09--Ba7 0.07
0O15--Ba7 0.07
015--Cel 0.08
013--Cel 0.08
011--Cel 0.08



09--Cel 0.08
0O8--Ti7 0.43
06--Ti5 0.43
04--Ti3 0.43
02--Til 0.43
O7--Ti8 0.44
O5--Ti6 0.44
03--Ti4 0.44
O1--Ti2 0.44
015--Ti7 0.51
015--Ti3 0.51
013--Ti5 0.51
0O13--Til 0.51
0O11--Ti5 0.51
0O11--Ti3 0.51
09--Ti7 0.51
09--Til 0.51
022--Ti6 0.55
024--Ti8 0.55
024--Ti2 0.55
020--Ti8 0.55
020--Ti4 0.55
018--Ti6 0.55
018--Ti2 0.55
022--Ti4 0.55
0O16--Ti8 0.56
O16--Ti4 0.56
014--Ti6 0.56
014--Ti2 0.56
012--Ti6 0.56
0O12--Ti4 0.56
010--Ti8 0.56
010--Ti2 0.56
021--Ti5 0.57
023--Ti7 0.57
019--Ti3 0.57
017--Til 0.57
023--Til 0.57
021--Ti3 0.57
019--Ti7 0.57
017--Ti5 0.57
O6--Ti6 0.61
0O4--Ti4 0.61
0O8--Ti8 0.61
02--Ti2 0.61
O7--Ti7 0.64
O5--Tid5 0.64
0O3--Ti3 0.64
0O1--Til 0.64




BaTi0.s75Ce0.12503

020--Bal -0.12
O18--Bab -0.12
O16--Ba7 -0.12
O14--Bal -0.12
020--Ba7 -0.12
0O18--Ba3 -0.12
0O16--Ba3 -0.12
O14--Bab -0.12
O11--Ba8 -0.11
0O9--Bab -0.11
O7--Ba4 -0.11
0O5--Ba2 -0.11
O11--Ba4 -0.11
09--Ba2 -0.11
O7--Bab -0.11
0O5--Ba8 -0.11
0O19--Ba8 -0.1

O17--Ba4 -0.1

O15--Ba4 -0.1

O13--Bab -0.1

019--Ba2 -0.1

0O17--Bab -0.1

O15--Ba8 -0.1

0O13--Ba2 -0.1

020--Ba8 -0.09
O18--Ba4 -0.09
O16--Ba4 -0.09
O14--Ba6 -0.09
020--Ba2 -0.09
0O18--Bab -0.09
0O16--Ba8 -0.09
O14--Ba2 -0.09
0O21--Ba4 -0.09
0O21--Ba8 -0.09
0O21--Bab -0.09
0O21--Ba2 -0.09
0O10--Ba5 -0.09
0O8--Ba3 -0.09
0O12--Ba3 -0.09
0O6--Ba7 -0.09
0O12--Ba7 -0.09
06--Bal -0.09
0O10--Bal -0.09



0O8--Bas -0.09
022--Ba7 -0.08
022--Ba3 -0.08
022--Bal -0.08
022--Bab -0.08
024--Ba3 -0.07
024--Bab -0.07
024--Ba7 -0.07
024--Bal -0.07
019--Bal -0.06
0O17--Bab -0.06
O15--Ba7 -0.06
O13--Bal -0.06
0O19--Ba7 -0.06
0O17--Ba3 -0.06
O15--Ba3 -0.06
O13--Bab -0.06
0O4--Ba5 -0.06
0O4--Ba3 -0.06
02--Ba7 -0.06
02--Bal -0.06
0O2--Ba3 -0.06
0O4--Bal -0.06
0O2--Bab -0.06
0O4--Ba7 -0.06
0O9--Bab -0.05
0O7--Ba3 -0.05
O11--Ba3 -0.05
O5--Ba7 -0.05
O11--Ba7 -0.05
0O5--Bal -0.05
09--Bal -0.05
O7--Bab -0.05
023--Bab -0.04
023--Ba4 -0.04
023--Ba2 -0.04
023--Ba8 -0.04
O3--Ba4 -0.04
O1--Ba6 -0.04
0O3--Bab -0.04
0O1--Ba2 -0.04
O3--Ba8 -0.04
O1--Ba4 -0.04



0O3--Ba2 -0.04
O1--Ba8 -0.04
0O12--Ba8 -0.04
0O10--Ba6 -0.04
0O8--Ba4 -0.04
0O6--Ba2 -0.04
O12--Ba4 -0.04
010--Ba2 -0.04
0O8--Bab -0.04
O6--Ba8 -0.04
04--Cel -0.04
02--Cel -0.04
08--Cel -0.04
012--Cel -0.04
010--Cel -0.04
06--Cel -0.04
03--Cel -0.02
O1--Cel -0.02
021--Ti3 -0.01
021--Til -0.01
O1--Ti6 -0.01
O3--Ti6 -0.01
023--Til -0.01
023--Ti3 -0.01
0O2--Ti7 -0.01
O4--Ti7 -0.01
024--Ti2 -0.01
024--Ti4 -0.01
O3--Ti5 -0.01
O1--Ti5 -0.01
022--Ti4 -0.01
022--Ti2 -0.01
020--Ti2 -0.01
O18--Ti2 -0.01
O16--Ti4 -0.01
O14--Ti4 -0.01
015--Cel -0.01
019--Cel -0.01
017--Cel -0.01
013--Cel -0.01
024--Ti5 -0.01
020--Ti3 0
O18--Ti3 0



Ole6--Til
0O14--Til
019--Ti4
017--Ti4
0O15--Ti2
O13--Ti2
O11--Ti4
09--Ti4

07--Ti2

O5--Ti2

O18--Ti7
O1l6--Ti7
O14--Ti7
020--Ti7
0O8--Ti4

0O12--Ti2
010--Ti2
O6--Ti4

O15--Ti6
017--Tié6
O13--Ti6
O19--Ti6
09--Til

0O7--Ti3

O11--Til

O5--Ti3
O7--Ti5
O11--Ti5
O5--Ti5
09--Ti5
O15--Ti3
O13--Ti3
019--Til
017--Til
O12--Ti3
0O10--Ti3
08--Til
O6--Til
0O4--Ti5
02--Ti5
0O16--Ti5
020--Ti5
O18--Ti5
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0O14--Ti5
O1--Ti7
O3--Ti7
021--Ti4
021--Ti2
O16--Ti6
O14--Tié6
O18--Ti6
020--Ti6
O3--Til
O1--Ti3
0O21--Ti6
0O4--Ti2
02--Ti4
O11--Ti2
09--Ti2
O7--Ti4
O5--Ti4
O15--Ti7
017--Ti7
O13--Ti7
O19--Ti7
O15--Ti4
O13--Ti4

0O19--Ti2
017--Ti2
023--Ti5
020--Til
0O18--Til
O16--Ti3
0O14--Ti3
022--Ti7
0O12--Til
010--Til
0O8--Ti3
06--Ti3
022--Ti6
023--Cel
0O10--Ti5
08--Ti5
06--Ti5
0O12--Ti5
04--Til
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02--Ti3 0
03--Ti2 0
O1--Ti4 0
021--Ti7 0
O7--Ti7 0.01
O11--Ti7 0.01
09--Ti7 0.01
O5--Ti7 0.01
O12--Ti6 0.01
0O8--Ti6 0.01
O10--Ti6 0.01
0O6--Ti6 0.01
022--Ti3 0.01
022--Til 0.01
024--Til 0.01
024--Ti3 0.01
02--Ti6 0.01
0O4--Ti6 0.01
023--Ti2 0.01
023--Ti4 0.01
0O7--Cel 0.01
09--Cel 0.01
05--Cel 0.01
024--Cel 0.02
023--Ba3 0.05
023--Ba7 0.05
023--Bab 0.05
023--Bal 0.05
0O3--Ba5 0.05
0O3--Ba3 0.05
O1--Ba7 0.05
0O3--Bal 0.05
O1--Ba3 0.05
O1--Bal 0.05
0O3--Ba7 0.05
O1--Ba5 0.05
0O12--Ba2 0.05
0O10--Ba4 0.05
O8--Ba8 0.05
O6--Bab 0.05
0O12--Ba6 0.05
0O10--Ba8 0.05
0O8--Ba2 0.05



O6--Ba4 0.05
020--Ba5 0.05
020--Ba3 0.05
O14--Ba7 0.05
0O14--Ba3 0.05
0O18--Ba7 0.05
0O18--Bal 0.05
0O16--Bab 0.05
O16--Bal 0.05
024--Bab 0.05
024--Ba8 0.05
024--Ba4 0.05
024--Ba2 0.05

0O4--Bab 0.05

0O4--Ba4 0.05

02--Ba6 0.05

0O4--Ba8 0.05

0O4--Ba2 0.05

0O2--Ba8 0.05

0O2--Ba4 0.05

02--Ba2 0.05
020--Ba4 0.06
0O18--Ba8 0.06
O16--Bab 0.06
0O16--Ba2 0.06
0O14--Ba8 0.06
O14--Ba4 0.06
020--Bab 0.06
0O18--Ba2 0.06
0O21--Ba7 0.06
0O21--Bab 0.06
0O21--Ba3 0.06
0O21--Bal 0.06
O11--Ba5 0.06

0O9--Ba3 0.06

O7--Ba7 0.06

0O5--Ba3 0.06
O11--Bal 0.06

0O9--Ba7 0.06

0O7--Bal 0.06

0O5--Ba5 0.06
0O19--Bab 0.06
0O13--Ba7 0.06



0O19--Ba3 0.06
O13--Ba3 0.06
0O17--Ba7 0.06
0O17--Bal 0.06
O15--Bab 0.06
O15--Bal 0.06
O11--Ba2 0.06
O7--Ba8 0.06
O11--Ba6 0.06
0O9--Ba4 0.06
0O7--Ba2 0.06
0O5--Bab 0.06
0O9--Ba8 0.06
0O5--Ba4 0.06
0O17--Ba8 0.06
O15--Ba6 0.06
0O19--Bab 0.06
0O19--Ba4 0.06
0O17--Ba2 0.06
O15--Ba2 0.06
O13--Ba8 0.06
O13--Ba4 0.06
010--Ba3 0.06
0O6--Ba3 0.06
O12--Bab 0.06
0O12--Bal 0.06
0O10--Ba7 0.06
0O8--Ba7 0.06
0O6--Ba5 0.06
0O8--Bal 0.06
022--Ba8 0.06
022--Ba4 0.06
022--Bab 0.06
022--Ba2 0.06
0O3--Ti4 0.19
O1--Ti2 0.19
023--Ti7 0.2
0O4--Ti3 0.28
02--Til 0.28
024--Ti6 0.3
021--Cel 0.48
022--Ti5 0.49
O11--Ti3 0.52



09--Ti3 0.52
0O7--Til 0.52
O5--Til 0.52
022--Cel 0.52
O15--Ti5 0.53
O19--Ti5 0.53
017--Ti5 0.53
O13--Ti5 0.53
O12--Ti4 0.54
010--Ti4 0.54
08--Ti2 0.54
0O6--Ti2 0.54
016--Cel 0.54
020--Cel 0.54
018--Cel 0.54
014--Cel 0.54
O18--Ti4 0.55
O16--Ti2 0.55
014--Ti2 0.55
020--Ti4 0.55
O7--Ti6 0.56
09--Ti6 0.56
O11--Tié6 0.56
O5--Ti6 0.56
0O21--Ti5 0.57
0O8--Ti7 0.57
O12--Ti7 0.57
0O10--Ti7 0.57
O6--Ti7 0.57
017--Ti3 0.57
O15--Til 0.57
O13--Til 0.57
0O19--Ti3 0.57
024--Ti7 0.68
023--Ti6 0.7
O3--Ti3 0.72
O1--Til 0.72
0O4--Ti4 0.72
02--Ti2 0.72
020--Bal -0.12
0O18--Bab -0.12
O16--Ba7 -0.12
O14--Bal -0.12



020--Ba7 -0.12
O18--Ba3 -0.12
0O16--Ba3 -0.12
0O14--Ba5 -0.12
O11--Ba8 -0.11
09--Bab -0.11
O7--Ba4 -0.11
0O5--Ba2 -0.11
O11--Ba4 -0.11
09--Ba2 -0.11
O7--Bab -0.11
O5--Ba8 -0.11
0O19--Ba8 -0.1
0O17--Ba4 -0.1
O15--Ba4 -0.1
O13--Ba6 -0.1
019--Ba2 -0.1
0O17--Bab -0.1
O15--Ba8 -0.1
O13--Ba2 -0.1
020--Ba8 -0.09
O18--Ba4 -0.09
O16--Ba4 -0.09
O14--Ba6 -0.09
020--Ba2 -0.09
0O18--Bab -0.09
0O16--Ba8 -0.09
0O14--Ba2 -0.09
0O21--Ba4 -0.09
0O21--Ba8 -0.09
0O21--Ba6 -0.09
021--Ba2 -0.09
0O10--Ba5 -0.09
0O8--Ba3 -0.09
0O12--Ba3 -0.09
0O6--Ba7 -0.09
0O12--Ba7 -0.09
0O6--Bal -0.09
0O10--Bal -0.09
0O8--Bas -0.09
022--Ba7 -0.08
022--Ba3 -0.08
022--Bal -0.08



022--Bab -0.08
024--Ba3 -0.07
024--Bab -0.07
024--Ba7 -0.07
024--Bal -0.07
0O19--Bal -0.06
0O17--Bab -0.06
O15--Ba7 -0.06
O13--Bal -0.06
019--Ba7 -0.06
0O17--Ba3 -0.06
O15--Ba3 -0.06
O13--Ba5 -0.06
0O4--Ba5 -0.06
0O4--Ba3 -0.06
02--Ba7 -0.06
02--Bal -0.06
02--Ba3 -0.06
0O4--Bal -0.06
02--Ba5 -0.06
0O4--Ba7 -0.06
0O9--Ba5 -0.05
O7--Ba3 -0.05
O11--Ba3 -0.05
O5--Ba7 -0.05
O11--Ba7 -0.05
0O5--Bal -0.05
09--Bal -0.05
O7--Ba5 -0.05
023--Bab -0.04
023--Ba4 -0.04
023--Ba2 -0.04
023--Ba8 -0.04
O3--Ba4 -0.04
O1--Ba6 -0.04
0O3--Bab -0.04
O1--Ba2 -0.04
O3--Ba8 -0.04
O1--Ba4 -0.04
0O3--Ba2 -0.04
O1--Ba8 -0.04
0O12--Ba8 -0.04
0O10--Ba6 -0.04



0O8--Ba4 -0.04
06--Ba2 -0.04
0O12--Ba4 -0.04
010--Ba2 -0.04
0O8--Bab -0.04
O6--Ba8 -0.04
0O4--Cel -0.04
02--Cel -0.04
08--Cel -0.04
012--Cel -0.04
010--Cel -0.04
06--Cel -0.04
03--Cel -0.02
O1--Cel -0.02
021--Ti3 -0.01
021--Til -0.01
O1--Ti6 -0.01
O3--Ti6 -0.01
023--Til -0.01
023--Ti3 -0.01
02--Ti7 -0.01
04--Ti7 -0.01
024--Ti2 -0.01
024--Ti4 -0.01
O3--Ti5 -0.01
O1--Ti5 -0.01
022--Ti4 -0.01
022--Ti2 -0.01
020--Ti2 -0.01
0O18--Ti2 -0.01
O16--Ti4 -0.01
0O14--Ti4 -0.01
015--Cel -0.01
019--Cel -0.01
017--Cel -0.01
013--Cel -0.01
024--Ti5 -0.01
020--Ti3 0
O18--Ti3 0
Ol6--Til 0
0O14--Til 0
019--Ti4 0
017--Ti4 0



O15--Ti2
O13--Ti2
O11--Ti4
09--Ti4
0O7--Ti2
O5--Ti2
O18--Ti7
O16--Ti7
O14--Ti7
020--Ti7
08--Ti4
O12--Ti2
010--Ti2
O6--Ti4
O15--Ti6
017--Tié6

O13--Ti6
019--Ti6
09--Til
O7--Ti3
O11--Til
O5--Ti3
O7--Ti5
O11--Ti5
O5--Ti5
0O9--Ti5
O15--Ti3
O13--Ti3
019--Til
017--Til
012--Ti3
010--Ti3
08--Til
0e6--Til
0O4--Ti5
02--Ti5
O16--Ti5
020--Ti5
O18--Ti5
0O14--Ti5
O1--Ti7
O3--Ti7
021--Ti4
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021--Ti2
O16--Ti6
O14--Tié6
0O18--Ti6
020--Ti6
O3--Til
O1--Ti3
021--Tié6
0O4--Ti2
02--Ti4
O11--Ti2
09--Ti2
O7--Ti4
O5--Ti4
O15--Ti7

017--Ti7
O13--Ti7
019--Ti7
O15--Ti4
O13--Ti4
019--Ti2
017--Ti2
023--Ti5
020--Til
O18--Til
O16--Ti3
0O14--Ti3
022--Ti7
0O12--Til
010--Til
0O8--Ti3
06--Ti3
022--Tié6
023--Cel
0O10--Ti5
0O8--Ti5
06--Ti5
O12--Ti5
0O4--Til
02--Ti3
0O3--Ti2
O1--Ti4
021--Ti7
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O7--Ti7 0.01
O11--Ti7 0.01
O9--Ti7 0.01
O5--Ti7 0.01
0O12--Tié6 0.01
0O8--Ti6 0.01
010--Tié6 0.01
06--Ti6 0.01
022--Ti3 0.01
022--Til 0.01
024--Til 0.01
024--Ti3 0.01
02--Ti6 0.01
0O4--Ti6 0.01
023--Ti2 0.01
023--Ti4 0.01
07--Cel 0.01
09--Cel 0.01
05--Cel 0.01
024--Cel 0.02
023--Ba3 0.05
023--Ba7 0.05
023--Bab 0.05
023--Bal 0.05
O3--Ba5 0.05
0O3--Ba3 0.05
O1--Ba7 0.05
0O3--Bal 0.05
O1--Ba3 0.05
O1--Bal 0.05
0O3--Ba7 0.05
O1--Ba5 0.05
0O12--Ba2 0.05
0O10--Ba4 0.05
0O8--Ba8 0.05
O6--Bab 0.05
O12--Ba6 0.05
0O10--Ba8 0.05
0O8--Ba2 0.05
O6--Ba4 0.05
020--Bab 0.05
020--Ba3 0.05
O14--Ba7 0.05



0O14--Ba3 0.05
O18--Ba7 0.05
0O18--Bal 0.05
0O16--Bab 0.05
O16--Bal 0.05
024--Bab 0.05
024--Ba8 0.05
024--Ba4 0.05
024--Ba2 0.05
0O4--Bab 0.05
O4--Ba4 0.05
0O2--Ba6 0.05
0O4--Ba8 0.05
0O4--Ba2 0.05
0O2--Ba8 0.05
0O2--Ba4 0.05
02--Ba2 0.05
020--Ba4 0.06
0O18--Ba8 0.06
O16--Bab 0.06
O16--Ba2 0.06
0O14--Ba8 0.06
O14--Ba4 0.06
020--Bab 0.06
0O18--Ba2 0.06
0O21--Ba7 0.06
0O21--Bab 0.06
0O21--Ba3 0.06
0O21--Bal 0.06
O11--Bab 0.06
09--Ba3 0.06
0O7--Ba7 0.06
0O5--Ba3 0.06
O11--Bal 0.06
09--Ba7 0.06
0O7--Bal 0.06
O5--Bab 0.06
0O19--Ba5 0.06
O13--Ba7 0.06
0O19--Ba3 0.06
O13--Ba3 0.06
0O17--Ba7 0.06
0O17--Bal 0.06



O15--Bab 0.06
O15--Bal 0.06
O11--Ba2 0.06
O7--Ba8 0.06
O11--Ba6 0.06
09--Ba4 0.06
0O7--Ba2 0.06
O5--Bab 0.06
0O9--Ba8 0.06
O5--Ba4 0.06
0O17--Ba8 0.06
O15--Bab 0.06
0O19--Bab 0.06
019--Ba4 0.06
O17--Ba2 0.06
O15--Ba2 0.06
O13--Ba8 0.06
O13--Ba4 0.06
010--Ba3 0.06
0O6--Ba3 0.06
0O12--Bab 0.06
0O12--Bal 0.06
0O10--Ba7 0.06
0O8--Ba7 0.06
O6--Bab 0.06
08--Bal 0.06
022--Ba8 0.06
022--Ba4 0.06
022--Bab 0.06
022--Ba2 0.06
O3--Ti4 0.19
O1--Ti2 0.19
023--Ti7 0.2
0O4--Ti3 0.28
02--Til 0.28
024--Ti6 0.3
021--Cel 0.48
022--Ti5 0.49
O11--Ti3 0.52
09--Ti3 0.52
0O7--Til 0.52
O5--Til 0.52
022--Cel 0.52



O15--Ti5 0.53
O19--Ti5 0.53
017--Ti5 0.53
O13--Ti5 0.53
0O12--Ti4 0.54
010--Ti4 0.54
08--Ti2 0.54
06--Ti2 0.54
016--Cel 0.54
020--Cel 0.54
018--Cel 0.54
014--Cel 0.54
O18--Ti4 0.55
O16--Ti2 0.55
0O14--Ti2 0.55
020--Ti4 0.55
O7--Ti6 0.56
09--Ti6 0.56
O11--Tié6 0.56
O5--Ti6 0.56
021--Ti5 0.57
08--Ti7 0.57
O12--Ti7 0.57
0O10--Ti7 0.57
Oe6--Ti7 0.57
017--Ti3 0.57
O15--Til 0.57
O13--Til 0.57
019--Ti3 0.57
024--Ti7 0.68
023--Ti6 0.7
O3--Ti3 0.72
O1--Til 0.72
0O4--Ti4 0.72
02--Ti2 0.72




