
Table 1: Average residuals of energy levels calculated with this PES, the POKAZATEL PES (Polyansky et al., 2018) and the
PES15K PES (Mizus et al., 2018) compared to MARVEL levels (Furtenbacher et al., 2020) with J ≤ 20.

PES This Work POKAZATEL PES15K
J NJ σ (cm−1) NJ σ (cm−1) NJ σ (cm−1)

E ≤ 15 000 cm−1

0 50 0.03946 50 0.02923 50 0.01523
1 149 0.02973 151 0.02539 151 0.01084
2 258 0.02956 256 0.02118 257 0.01054
3 360 0.02843 363 0.01828 365 0.01126
4 461 0.02703 460 0.01640 461 0.00705
5 564 0.02665 566 0.02410 563 0.00831
6 641 0.02651 640 0.03322 639 0.01049
7 700 0.02872 703 0.04919 698 0.01473
8 729 0.02697 730 0.06102 729 0.01820
9 735 0.02912 737 0.07750 736 0.03304

10 707 0.03212 704 0.08884 708 0.02740
11 662 0.03254 661 0.09984 664 0.03033
12 641 0.03651 632 0.10682 640 0.03185
13 603 0.03847 589 0.11009 603 0.03735
14 554 0.03894 535 0.11618 557 0.04162
15 502 0.03957 473 0.12102 508 0.04691
16 480 0.03931 433 0.11932 482 0.04944
17 464 0.04322 414 0.12201 461 0.05870
18 439 0.04474 390 0.12950 438 0.06495
19 425 0.04872 363 0.12984 421 0.06882
20 402 0.05577 338 0.12996 399 0.07676

Total 10526 0.03453 10191 0.08047 10530 0.03160
E ≤ 26 000 cm−1

0 82 0.04560 82 0.03184 - -
1 273 0.03683 276 0.02976 - -
2 485 0.03799 485 0.02704 - -
3 679 0.03949 683 0.02594 - -
4 832 0.03583 849 0.02888 - -
5 993 0.03511 1007 0.03557 - -
6 1061 0.03574 1074 0.04327 - -
7 1105 0.03687 1123 0.06028 - -
8 1049 0.03376 1049 0.07379 - -
9 981 0.03447 981 0.08988 - -

10 880 0.03580 870 0.10130 - -
11 772 0.03340 765 0.11047 - -
12 703 0.03821 688 0.11478 - -
13 643 0.03940 621 0.11491 - -
14 599 0.04112 568 0.12002 - -
15 540 0.04059 488 0.12256 - -
16 508 0.04026 447 0.12119 - -

( To be continued)
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PES This Work POKAZATEL PES15K
J NJ σ (cm−1) NJ σ (cm−1) NJ σ (cm−1)

17 484 0.04403 420 0.12342 - -
18 469 0.04581 400 0.13151 - -
19 456 0.05064 375 0.13184 - -
20 436 0.05621 431 0.13117 - -

Total 14030 0.03833 13682 0.07989
E ≤ 37 000 cm−1

0 98 0.15349 96 0.08515 - -
1 312 0.10341 315 0.08023 - -
2 564 0.12777 572 0.10604 - -
3 727 0.07496 738 0.06679 - -
4 873 0.07327 890 0.05624 - -
5 1032 0.06786 1052 0.06131 - -
6 1073 0.04407 1088 0.05067 - -
7 1113 0.04561 1131 0.06486 - -
8 1051 0.03535 1060 0.07391 - -

Total 6843 0.06475 6942 0.06695
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