
Eexc
Emajority

gap
Eminority

gap
Eglobal

gap
mtot

ECNav

ECNNi
av

ECNPd
av

dav

dNi
av

dPd
av
Nb

NNi
b

NNi Pd
b

NPd
b

Rav

Volume
Density

RMSDNi41

RMSDPd41

UCNi

UCPd

DNi
av (Å)

DPd
av  (Å)

1.00

-0.32
-0.39
0.49
-0.66
-0.93
0.95
0.59
-0.65
0.70

-0.51
-0.86
0.86
0.86

0.75
-0.75
0.40

0.94
-0.94
0.94
-0.93

Ni5 Pd
36

1.00
0.43
0.31
0.31
0.56
-0.93
-0.85
0.85
0.80
-0.26
0.75

-0.84
-0.60
0.83
0.53

0.92
-0.92
0.48

0.95
-0.95
0.95
-0.96

Ni10 Pd
31

1.00

-0.40
-0.49
-0.94
0.92
0.67

0.66
-0.55
-0.53

0.79

-0.57
0.92
-0.92
0.58
-0.38
0.93
-0.91
0.94
-0.93

Ni15 Pd
26

1.00
-0.37
0.46
0.45

-0.46
-0.87
0.89
0.79
0.53
0.54

-0.70
0.36
0.75
-0.40

0.87
-0.87

0.91
-0.91
0.90
-0.90

Ni20 Pd
21

1.00

0.57
-0.32
-0.85
0.84
0.77

0.44

-0.38

0.71

0.91
-0.91
0.27

0.85
-0.85
0.86
-0.86

Ni26 Pd
15

1.00
0.36

0.60
-0.77
-0.92
0.81
0.62
0.57

-0.84
-0.87
0.51
0.63
-0.68
-0.31
0.89
-0.89
0.67
-0.61
0.84
-0.84
0.91
-0.91

Ni31 Pd
10

1.00

0.51
0.50
0.42
-0.69
-0.89
0.77
0.64
0.61
-0.45

-0.87
0.55
0.41
-0.64

0.80
-0.80
0.28
-0.45
0.86
-0.86
0.77
-0.73

Ni36 Pd
5


