
30 35 40 45 50
0

0.05

0.1

30 35 40 45 50
0

0.05

0.1

exp.
MS-PBEl

40 50 60 70 80
0

0.1

0.2

0.3

0.4

0.5

40 50 60 70 80
0

0.1

0.2

0.3

0.4

0.5

25 30 35
0

0.02

0.04

0.06

25 30 35
0

0.02

0.04

0.06

pure H2

D2 TN = 2100K

H2 Rendulic

2.7

3.2
3.85

3.05

2.15
8.4

3.45

2.2

-0.45

-0.07

0.1

average collision energy [kJ/mol]

re
ac

tio
n 

pr
ob

ab
ili

ty



35 40 45 50
0

0.02

0.04

0.06

0.08

0.1

35 40 45 50
0

0.02

0.04

0.06

0.08

0.1

exp.
MS-B86bl

40 50 60 70 80
0

0.1

0.2

0.3

0.4

40 50 60 70 80
0

0.1

0.2

0.3

0.4

25 30 35
0

0.02

0.04

0.06

25 30 35
0

0.02

0.04

0.06

pure H2

D2 TN = 2100K

H2 Rendulic

0.2

0.21
0.01

0.68
-0.265

2.45

0.82

-1.84

-2.29

-1.78

-1.725

-2.21

average collision energy [kJ/mol]

re
ac

tio
n 

pr
ob

ab
ili

ty



35 40 45 50
0

0.02

0.04

0.06

0.08

35 40 45 50
0

0.02

0.04

0.06

0.08

exp.
MS-RPBEl

40 50 60 70 80
0

0.1

0.2

0.3

0.4

40 50 60 70 80
0

0.1

0.2

0.3

0.4

25 30 35
0

0.02

0.04

0.06

25 30 35
0

0.02

0.04

0.06

pure H2

D2 TN = 2100K

H2 Rendulic

average collision energy [kJ/mol]

re
ac

tio
n 

pr
ob

ab
ili

ty
-0.94

-1.47

-0.825

-1.73

-3.82

-1.03

-3.78

-4.05

-3.22

-2.63

-2.75

-3.3


