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Method cell size E(a) / Ha E(B) / Ha AE / meV
GGA-DFT 1x1x1 —237. 4075 —237. 4126 139
GGA-DFT 1x3x3 —237. 3866 —237. 3907 113
LDA-DET 1x1x1 —236. 5518 —236. 5517 -2
GGA-QMC 1x1x1 ~237. 1643 (4) ~237. 1656 (5) 34(18)
GGA-QMC 1x3x3 -237. 0352 (18) -237. 0337 (16) ~41(65)
LDA-QMC 1x1x1 -237. 1685 (5) -237.1616(6) -188(22)
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