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Ｄｉｓｔａｎｃｅ（ａｎｇｓｔｒｏｍ）
－－－－－－－－－-－￣￣-－￣￣－－￣￣￣￣￣￣￣￣－－￣￣￣￣--￣￣－－￣￣－－￣￣-－￣￣－－￣￣－－－－￣￣－－－－￣￣

Ｎ１－Ｃ５ Ｃ４－Ｃ５ Ｃ３－Ｃ４ Ｃ３－Ｎ２ Ｎ１－Ｎ２のWHNNC)
－￣￣－－￣￣￣￣－－￣￣-－￣￣￣￣￣￣－－￣￣￣￣￣￣￣￣－－￣￣￣￣￣￣￣￣－－-－￣￣￣￣￣￣￣￣－－￣￣￣￣--－－￣_

ｐｙｒａｚｏｌ
ＧｒｏｕｎｄＳｔａｔｅ

，1．３５６１．３６３１．４２０１．３１３１．３７８’８０．Ｏ

ＴＳ1．３４２１．３８５１．３８５１．３４２１．５０３１１６．３

Ｔｒｉｐｌｅｔ
ｌ

ＴＳ

Ｓｔａｔｅ

1．４４４

１．５３０

１．４０３

１．３４５

１．３７１

１．３４５

１．５３９

１．５３０

１．４４７

１．４９８

１４４．２

１０８．１

ＭｅｔｈｙｌＰｙｒａｚｏｌ

ＧｒｏｕｎｄＳｔａｔｅ

ｌ1．３５６

１１１．３１２

ＴＳ１．３４２

１．３６５

１．４２４

１．３９０

１．４１９

１．３６１

１．３８２

１．３１２

１．３５４

１．３４２

１．３８３

１．３８２

１．５０７

１８０．０

１８０．０

１１６．３

Ｔｒｉｐｌｅｔ
ｌ

ｌｌ

ＴＳ

Ｓｔａｔｅ

1．４４８

１．５４１

１．５３１

１．４００

１．３６９

１．３８３

１．３７３

１．４０５

１．３８６

１．５３９

１．４４６

１．５３０

１．４４４

１．４４３

１．４９７

１４３．８

１４３．９

１０８．２

ｄｍｅａｎｓｄｉｈｅｄｒａｌａｎｇｌｅｏｆＨＮＮＣ，ｗｈｅｒｅＨｄｅｎｏｔｅｔｈｅａｃｔｉｖｅ丹

ｈｙｄｒｏｇｅｎａｔｏｍ．

ＴａｂｌｅｌｌＡｃｔｉｖａｔｉｏｎＥｎｅｒｇｙａ）ａｎｄＨｅａｔｏｆＲｅａｃｔｉｏｎａ）ｏｆ

ｓｕｂｓｔｉｔｕｔｅｄ ｐｙｒａｚｏｌｗｉｔｈＨＦ／３－２１Ｇｏｐｔｉｍｉｚｅｄ

ｇｅｏｍｅｔｒｉｅｓ．
－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－￣￣￣￣－－－－-－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－

ＡｃｔｉｖａｔｉｏｎＥｎｅＩ･ｇｙ ＨｅａｔｏｆＲｅａｃｔｉｏｎ

Ｅｘｃｉｔｅｄ

Ｓｔａｔｅ

Ｇｒｏｕｎｄ

Ｓｔａｔｅ

Ｇｒｏｕｎｄ

Ｓｔａｔｅ

Ｅｘｃｉｔｅｄ

Ｓｔａｔｅ

Ｐｙｒａｚｏｌ

ＨＦ／６－３１Ｇ擁

ＭＰ４／６－３１Ｇ…

５８．２

４４．２

６１．９

４６．９

０．０

０．０

０．０

０．０

ＭｅｔｈｙｌＰｙｒａｚｏｌ

ＨＦ／６－３１Ｇ谷讐

ＭＰ４／６－３１Ｇ…

６１．１

５１．１

０．１

０．１

５７．６

４９．０

６
６

●
●

０
０

ａ）ｉｎｃｌｕｄｅｄｚｅｒｏｐｏｉｎｔｅｎｅｒｇｙｂｙＨＦ／３－２１ＧｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｌｅｖｅＬ
ｕｎｉｔｉｓｋｃａｌ／ｍｏＬ
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ｅｌｅｃｔｒｏｎｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅｓ，ｗｅｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄ（ｎｏｔｓｈｏｗｎｈｅｒｅ）．Ｔｈｅ

Ｉｆ

汀－－＞7ｚｓｔａｔｅｉｓ３９ｋｃａｌ／ｍｏｌｍｏｒｅｓｔａｂｌｅｉｎｅｎｅｒｇｙｔｈａｎｔｈｅｎ－－

＞刀ｓｔａｔｅａｔｔｈｅＭＰ４／６－３１Ｇ…ｌｅｖｅＬＴｈｅｆｏｒｃｅｃｏｎｓｔａｎｔｍａｔｒｉｘ
岳

ｏｆｐｙｒａｚｏｌａｔｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅｈａｓｎｏｉｍａｇｉｎａｒｙｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓ，ｂｕｔ

缶缶

ｔｈｅｆｏｒｃｅｃｏｎｓｔａｎｔｍａｔｒｉｘｅｓｏｆｔｈｅ７７－－＞汀ａｎｄｎ－－＞刀ｓｔａｔｅｓｏｆ

ｐｙｒａｚｏｌ（Ｉｏｒｌｌ）ｈａｖｅｏｎｅｉｍａｇｉｎａｒｙｆｒｅｑｕｅｎｃｙＡ”（ｏｕｔ－ｏｆ－ｐｌａｎｅ）

ｍｏｄｅ・ Ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ６ｗｅｏｐｔｉｍｉｚｅｄｔｈｅｇｅｏｍｅｔｒｙｏｆｔｈｅｔｒｉｐｌｅｔｓｔａｔｅ

ｏｆＴｈｅｒｅｓｕｌｔｉｎｇｏｐｔｉｍｉｚｅｄｐｙｒａｚｏｌ（１）ｉｎＣ１ｓｙｍｍｅｔｒｙ・
丹

ｇｅｏｍｅｔｒｙ ｉｓｓｉｍｉｌａｒｔｏｔｈａｔｏｆｔｈｅ汀－－＞刀ｓｔａｔｅｗｉｔｈ

Ｃｓｓｙｍｍｅｔｒｙ，ｅｘｃｅｐｔｆｏｒｔｈｅｌｏｃａｔｉｏｎｏｆｈｙｄｒｏｇｅｎａｔｏｍｂｏｎｄｉｎｇｔｏ

ｎｉｔｒｏｇｅｎ；ｔｈｉｓｈｙｄｒｏｇｅｎａｔｏｍｉｓｌｏｃａｔｅｄｏｕｔｏｆｔｈｅｒｉｎｇｐｌａｎｅｏｆ

ＯＯ谷

ｐｙｒａｚｏｌ．ＡｔｔｈｅＭＰ４／６－３１ＧｌｅｖｅｌｔｈｉｓｔｒｉｐｌｅｔｓｔａｔｅｗｉｔｈＣ，
丹

ｓｙｍｍｅｔｒｙｉｓ５ｋｃａｌ／ｍｏｌｍｏｒｅｓｔａｂｌｅｉｎｅｎｅｒｇｙｔｈａｎｔｈｅ７ｚ－－＞汀

ＩｎｔｈｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｔａｔｅｏｆｈｙｄｒｏｇｅｎｓｔａｔｅａｓｓｕｍｉｎｇＣｓｓｙｍｍｅｔｒｙ、

ｍｉｇｒａｔｉｏｎ，ｔｈｅｇｅｏｍｅｔｒｙａｔｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅｈａｓＣｓｓｙｍｍｅｔｒｙ；ｔｈｅ

ａｃｔｉｖｅｈｙｄｒｏｇｅｎｉｓｌｏｃａｔｅｄｏｕｔｏｆｔｈｅｒｉｎｇｐｌａｎｅｏｆｐｙｒａｚｏｌ、

TｈｅＣ３－Ｃ４ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｉｎｓｔｒｕｃｔｕｒｅ（１）ａｔｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅｉｓ

ｌｏｎｇｅｒｔｈａｎｔｈａｔａｔｔｈｅｔｒｉｐｌｃｔｓｔａｔｅ，ａｎｄｔｈｅｏｔｈｅｒｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓ

ａｒｅｓｈｏｒｔｅｒｔｈａｎｔｈｏｓｅａｔｔｈｅｔｒｉｐｌｅｔｓｔａｔｅ・Ｔｈｅｇｅｏｍｅｔｒｉｃａｌ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅａｎｄｔｈｅｔｒｉｐｌｅｔｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅ

ｃａｎｂｅｅｘｐｌａｉｎｅｄｆｒｏｍｔｈｅｐｈａｓｅｏｆｔｈｅｌｏｗｅｓｔｕｎｏｃｃｕｐｉｅｄ

廿

mｏｌｅｃｕｌａｒｏｒｂｉｔａｌ（ＬＵＭＯ：汀；ｎｏｔｓｈｏｗｎｈｅｒｅ）．ＮａｍｅｌｙｔｈｅＣ３－

Ｃ４ｉｓｔｈｅｂｏｎｄｉｎｇｐｈａｓｅ，ａｎｄｔｈｅｏｔｈｅｒｓａｒｅｔｈｅａｎｔｉｂｏｎｄｉｎｇ

ｐｈａｓｅｓ・ Ｔｈｉｓｒｅｓｕｌｔｓｈｏｗｓｔｈａｔｔｈｅｒｉｎｇｓｔｒｕｃｔｕｒｅｃｌｏｓｅｄｔｏ

ｌＣ（ＬＵＭＯ）（Ⅱ）ｉｓｎｏｔｐｒｏｄｕｃｅｄｗｉｔｈａｎｅｌｅｃｔｒｏｎｐｒｏｍｏｔｉｏｎｔｏｔｈｅ７ｚ

ｏｒｂｉｔａＬＦｒｏｍｓｉｍｉｌａｒｏｒｂｉｔａｌｐｈａｓｅａｎａｌｙｓｉｓ，ｔｈｅｒｉｎｇ

ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｃｌｏｓｅｄｔｏ（Ⅱ）ｉｓｎｏｔｔｏｂｅｅｘｐｅｃｔｅｄｆｏｒｔｈｅｏｔｈｅｒ

ｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅｓａｔｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅ（１）．

Ｔｈｅａｃｔｉｖａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙａｎｄｔｈｅｈｅａｔｏｆｒｅａｃｔｉｏｎｆｏｒｔｈｅ

ｈｙｄｒｏｇｅｎｍｉｇｒａｔｉｏｎａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅｌＬＦｉｒｓｔｏｆａｌｌｂｏｔｈ

ｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｙｓｕｒｆａｃｅｓｆｏｒｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅａｎｄｔｈｅｔｒｉｐｌｅｔ

ｓｔａｔｅｈａｖｅｄｏｕｂｌｅｍｉｎｉｍａ・ Ｔｈｅａｃｔｉｖａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙａｔｔｈｅｇｒｏｕｎｄ

－１１４－



ｓｔａｔｅｉｓｌｏｗｅｒｔｈａｎｔｈａｔａｔｔｈｅｔｒｉｐｌｅｔｓｔａｔｅ・ Ｔｈｅａｃｔｉｖａｔｉｏｎ

岳ｓｔａｔｅ，ａｓｓｕｍｉｎｇａｐｌａｎａｇｅｏｍｅｔｒｙ，ｉｓａｂｏｕｔｅｎｅｒｇｙａｔｔｈｅｎ－－＞汀

８５ｋｃａｌ／ｍｏｌａｔｔｈｅＭＰ４／６－３１Ｇ…ｌｅｖｅｌ；ｔｈｅａｃｔｉｖａｔｉｏｎｂａｒｒｉｅｒｏｆ

ｔｈｅｓｅｃｏｎｄｔｒｉｐｌｅｔｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅｉｓｐｏｓｓｉｂｌｙｈｉｇｈｅｒｔｈａｎｔｈａｔｏｆ

ｔｈｅｆｉｒｓｔｏｎｅ．

Ｔｈｅｅｎｅｒｇｙｂａｒｒｉｅｒａｔｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅｉｓｈｉｇｈｅｎｏｕｇｈｆｏｒ

ｔｈｅｓｗｉｔｃｈｉｎｇｆｕｎｃｔｉｏｎ，ｗｈｉｌｅｔｈａｔａｔｔｈｅｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅｉｓｔｏｏ

ｈｉｇｈｉｎｔｈｅｑｕｅｓｔｆｏｒｔｈｅｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅｓｕｒｆａｃｅｏｆｔｈｅｓｗｉｔｃｈｉｎｇ

ｆｕｎｃｔｉｏｎ．

ｂ、ＭＥＴＨＹＬＰＹＲＡＺＯＬ

５－ｍｅｔｈｙｌｐｙｒａｚｏｌｉｓａｓｗｉｔｃｈｉｎｇｍｏｄｅｌｍｏｌｅｃｕｌｅｐｒｏｐｏｓｅｄｂｙ

Ｃａｒｔｅｒ・ Ｔｈｅｍｅｔｈｙｌｇｒｏｕｐｉｓｅｘｐｅｃｔｅｄｔｏｃｈａｎｇｅｔｈｅｐｏｔｅｎｔｉａｌ

ｅｎｅｒｇｙｓｕｒｆａｃｅｓａｔｔｈｅｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅ；ａｓｕｂｓｔｉｔｕｔｅｄｇｒｏｕｐｒａｉｓｅｓ

(ｏｒｌｏｗｅｒｓ）ｔｈｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｙａｔｏｎｅｓｉｄｅ（Ｉｏｒｌｌ）．Ｉｆｔｈｅ

ｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｙａｔｏｎｅｓｉｄｅｒｉｓｅｓｈｉｇｈｅｒｔｈａｎｔｈａｔａｔｔｈｅ

ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｔａｔｅ，ｔｈｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｓｕｒｆａｃｅｏｆｒｅａｃｔｉｏｎｒｅｓｅｍｂｌｅｓｔｈｅ

Ｂ－ｏｒＣ－ｓｕｒｆａｃｅｉｎＦｉｇｕｒｅＬ

Ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｇｅｏｍｅｔｒｉｃａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆ５－ｍｅｔｈｙｌｐｙｒａｚｏｌａｒｅ

ｓｕｍｍａｒｉｚｅｄｉｎＴａｂｌｅＬＦｏｒｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅ，ｔｈｅｌａｒｇｅｓｔ

ａｂｓｏｌｕｔｅｄｅｖｉａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｇｅｏｍｅｔｒｉｃａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｂｅｔｗｅｅｎｐｙｒａｚｏｌ

ａｎｄ５－ｍｅｔｈｙｌｐｙｒａｚｏｌｉｓＯ・ＯＯ５ＡｉｎｔｈｅＮ１－Ｎ２ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ（１）ａｎｄ

０．ＯＯ５ＡｉｎｔｈｅＣ４－Ｃ５ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ（ＴＳ），ｗｈｉｌｅ，ｆｏｒｔｈｅｔｒｉｐｌｅｔ

ｓｔａｔｅ，ｔｈｅｌａｒｇｅｓｔａｂｓｏｌｕｔｅｄｅｖｉａｔｉｏｎｉｓＯ・Ｏ４２ＡｉｎｔｈｅＣ３－Ｃ４

ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ．

Ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｅｎｅｒｇｙｂａｒｒｉｅｒｓａｎｄｔｈｅｈｅａｔｓｏｆｒｅａｃｔｉｏｎａｒｅ

ｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅｌＬＩｎｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅ，ｔｈｅａｃｔｉｖａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙ

ｆｏｒ５－ｍｅｔｈｙｌｐｙｒａｚｏｌｉｓｈｉｇｈｅｒｂｙ５ｋｃａｌ／ｍｏｌｔｈａｎｔｈａｔｆｏｒ

ｐｙｒａｚｏｌ；ｉｎｔｈｅｔｒｉｐｌｅｔｓｔａｔｅ，ｔｈｅａｃｔｉｖａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙｆｏｒ５－ｍｅｔｈｙｌ
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ｐｙｒａｚｏｌｉｓｈｉｇｈｅｒｂｙ４ｋｃａｌ／ｍｏｌｔｈａｎｔｈａｔｆｏｒｐｙｒａｚｏＬＴｈｅ

ｓｕｂｓｔｉｔｕｔｉｏｎａｌｅｆｆｅｃｔｓｆｏｒｔｈｅｈｅａｔｏｆｒｅａｃｔｉｏｎａｒｅｎｅｇｌｉｇｉｂｌｅａｔ

ｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅｏｒｔｈｅｔｒｉｐｌｅｔｓｔａｔｅ．

Ｆｒｏｍａｂｏｖｅｒｅｓｕｌｔｓ，ｏｎｅｃａｎｃｏｎｃｌｕｄｅｔｈａｔｔｈｅｅｆｆｅｃｔｏｆ

ｍｅｔｈｙｌｓｕｂｓｔｉｔｕｔｉｏｎｏｎｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎａｒｅｎｅｇｌｉｇｉｂｌｅ・ Ｔｈｅｂｏｎｄ

ｅｌｏｎｇａｔｉｏｎａｎｄｂｏｎｄｓｈｒｉｎｋａｇｅｆｏｒｔｈｅＮ１－Ｃ５ａｎｄｔｈｅＮ２－Ｃ３ｂｏｎｄｓ

ｂｙｔｈｅｅｘｃｉｔａｔｉｏｎｍａｙｂｅｉｍｐｏｒｔａｎｔｆｏｒｔｈｅｍｅｃｈａｎｉｓｍｏｆｒｅａｃｔｉｏｎ

（１）．Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｔｈｅｂｅｈａｖｉｏｒｏｆｔｈｅｂｏｎｄｓｂｙｔｈｅｅｘｃｉｔａｔｉｏｎｉｓ

ｎｏｔｅｘｐｅｃｔｅｄｆｒｏｍｔｈｅｏｒｂｉｔａｌｐｈａｓｅｃｏｎｃｅｐｔｓ・ Ｔｈｕｓ，ｗｅｃｏｎｃｌｕｄｅ

ｔｈａｔｂｏｔｈｏｆｐｙｒａｚｏｌａｎｄ５－ｍｅｔｈｙｌｐｙｒａｚｏｌａｒｅｎｏｔｕｓｅｆｕｌａｓ

ｓｗｉｔｃｈｉｎｇｍｏｌｅｃｕｌｅｓ．

ｃ、ＳＷＩＴＣＨＩＮＧＰＯＳＳＩＢＩＬＩＴＹｂｙＮ，Ｎ－ｈｙｄｒｏｇｅｎｓｈｉｆｔ

Ｔｏｄｉｓｔｉｎｇｕｉｓｈ汀ａｎｄｏｅｆｆｅｃｔｓｆｏｒｔｈｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｙ

ｓｕｒｆａｃｅｏｆｔｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎｓｈｉｆｔ，ｔｗｏａｐｐｒｏａｃｈｅｓｗｅｒｅｓｔｕｄｉｅｄＦｏｒ

ｔｈｅ汀ｅｆｆｅｃｔｓ（ｔｈｅｂｏｎｄａｌｔｅｒｎａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｒｉｎｇ），ｗｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄ

ｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇｍｏｄｅｌｓ（ⅡＩａｎｄｌＶ）．ⅡＩｉｓｊｕｓｔｐｙｒａｚｏｌ．Ｔｈｅ

ｒｉｎｇｓｔｒｕｃｔｕｒｅｉｎｌＶｗａｓｋｅｐｔｔｈａｔｉｎｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅ（Ⅱ），ａｎｄｔｈｅ

ｌｏｃａｔｉｏｎｏｆｔｈｅａｃｔｉｖｅｈｙｄｒｏｇｅｎａｔｏｍｗａｓｏｐｔｉｍｉｚｅｄ．

Ｎ－Ｎ

、H・ Ｈ

(Ⅳ）(Ｈ１）
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ＭｏｄｅｌｌＶｉｎｄｉｃａｔｅｓｔｈｅｉｄｅａｌｇｅｏｍｅｔｒｙｂｙｔｈｅｅｘｃｉｔａｔｉｏｎ、 Ｔｈｉｓ

ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｌＶ，ｏｆｃｏｕｒｓｅ，ｉｓｎｏｔｒｅａｌｉｓｔｉｃｓｙｓｔｅｍｄｕｅｔｏｔｈｅ

ｏｒｂｉｔａｌｐｈａｓｅ・ ＴｈｅｅｎｅｒｇｙｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅｏｆｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｌｌｌａｎｄｌＶ

ｉｓｌａ６ｋｃａｌ／ｍｏｌａｔｔｈｅＭＰ３／６－３１Ｇ衿饗 ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｌｅｖｅＬＴｈｉｓ

ｅｎｅｒｇｙｉｓｑｕｉｔｅｄｉｆｆｅｒｅｎｔｆｒｏｍｔｈｅｅｎｅｒｇｙｂａｒｒｉｅｒｆｏｒｔｈｅ

ｈｙｄｒｏｇｅｎｓｈｉｆｔ．

Ｆｏｒｔｈｅｏｅｆｆｅｃｔｓ，ｗｅｓｔｕｄｉｅｄｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇｍｏｄｅｌｍｏｌｅｃｕｌｅｓ

(ＶａｎｄＶＩ）．

Ⅲ、_'，
ＣＨ２

、／Ⅲ
バミテアⅡ

(ＶI）(Ｖ）

Ｔｈｅｓｅｍｏｄｅｌｓａｒｅａｎａｎｉｏｎ； ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｔｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅｉｓ

ｌｔｗａｓａｓｓｕｍｅｄｆｏｒｔｈｅｇｅｏｍｅｔｒｙｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎＨ２Ｃ＝Ｎ－ＮＨ－ＣＨ２・

ｔｈａｔａｌｌａｔｏｍｓａｒｅｌｏｃａｔｅｄｃｏ－ｐｌａｎａｒ・ Ｔｈｅｏｐｔｉｍｉｚｅｄｇｅｏｍｅｔｒｙ

ｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆＶａｎｄＶＩ（ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｔａｔｅ）ａｔｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅ，

ｔｈｅｎ－＞７７ｓｔａｔｅ，ａｎｄｔｈｅｎ２－－＞兀丹丹２ｓｔａｔｅｗｅｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ

ｌｌＬＴｈｅｓｅｔｈｒｅｅｓｔａｔｅｓｄｉｆｆｅｒｉｎｔｈｅｏｃｃｕｐａｔｉｏｎｎｕｍｂｅｒ（ｔｗｏ，

ｏｎｅ，ａｎｄｚｅｒｏ）ｏｆｔｈｅｌｏｎｅｐａｉｒｏｒｂｉｔａｌｉｎｔｈｅｎｉｔｒｏｇｅｎａｔｏｍｉｎ

ｔｈｅｍｏｄｅｌＶ．Ｔａｂｌｅｌｎｓｈｏｗｓｔｈａｔｔｈｅｌａｒｇｅｓｔｇｅｏｍｅｔｒｉｃａｌ

ｖａｒｉａｔｉｏｎａｍｏｎｇｔｈｒｅｅｓｔａｔｅｓｉｓｔｈｅＣ－Ｎ丹（ｗｉｔｈａｌｏｎｅｐａｉｒ）ｂｏｎｄ
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ＴａｂｌｅｌｌｌＧｅｏｍｅｔｒｙｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆＭｏｄｅｌｓＶａｎｄＶＩａｔｔｈｅｇｒｏｕｎｄ

升Ｓｔａｔｅ，ａｎｄｔｈｅｎ－－＞刀２骨２Ｓｔａｔｅ・Ｓｔａｔｅ，ｔｈｅｎ－－＞刀
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ｌ
ｕ

ｌ
ｏ

ｌ
ｒ

一
（
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（Ｖ）

（ＶＤ

ｎ－－＞兀缶Ｓｔａｔｅ

１．３０９

１．３６７

１．３０６

１．３３９

１．４５２

１．３６７

１２１．４

１２８．５

１２９．５

１２８．５

（ｖ）

（ＶＤ

ｎ２－－＞兀 岳２Ｓｔａｔｅ

１．３８９

１．４８４

１．３７５

１．３３６

１．５３７

１．４８４

１４２．５

１４５．８

１２２．４

１４５．８

(Ｖ）

(ＶＩ）

１．７００

１．７７５

１．４６４

１．３９６

１．６００

，１．７７５

１７７．０

１７９．５

１１３．５

１７９．５

￣■■■■－－－－￣■■■■■￣■■■■■■■■■■■■■■■■－－_￣--￣￣￣￣￣￣■Ⅱ■■■■■■■■■■■￣￣－－－－－－－－■■■■■■■■￣■■■■－－■■■■--■■■■￣■■■■－－－－￣0■-ﾛ‐■

ＴａｂｌｅＩＶＴｏｔａｌｅｎｅｒｇｉｅｓａｎｄｒｅｌａｔｉｖｅｅｎｅｒｇｉｅｓｏｆｔｈｅｍｏｄｅｌ

ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ（ＶａｎｄＶＩ）ｗｉｔｈＭＰ３／６－３１Ｇ…／／３－２１Ｇ、

－－－－－－－－－－－－－－－■■■■－－■■■■－－－－－－－－－－￣￣■■■■￣￣￣￣－－－－－－■■■■－－￣￣■■■■■-－－－－－－－－－■■■■－.■■■■－－－－

ＴｏｔａｌＥｎｅｒｇｙ（ａ．ｕ、）ＲｅｌａｔｉｖｅＥｎｅｒｇｙ（ｋｃａｌ／ｍＣｌ）

ＧｒｏｕｎｄＳｔａｔｅ

（Ｖ）－１８７．９９８３９。．。
（Ｖ’）-１８７．８９５６９６４．５

，－－＞兀丹Ｓｔａｔｅ
（Ｖ）-１８７．７８７８６。．。

（Ｖ’）￣’８７．６８８２９６２．５

，２－－＞兀 丹２Ｓｔａｔｅ
（Ｖ）￣１８７．５３２６７０．０

（Ｖ’）￣１８７．４９３７４２４．４
－－￣￣￣￣－－－￣－－－－－－－－－￣￣￣－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－－
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ｌｅｎｇｔｈａｎｄｔｈｅＣ－Ｎ升一Ｎａｎｇｌｅ・ Ｔｈｅｇｅｏｍｅｔｒｙｖａｒｉａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅ

２丹２ｓｔａｔｅｉｓｌａｒｇｅｒｔｈａｎｔｈａｔｂｅｔｗｅｅｎ
岳

、－－＞刀ｓｔａｔｅａｎｄｔｈｅｎ－－＞兀

丹

ｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅａｎｄｔｈｅｎ－－＞汀ｓｔａｔｅ．

Ｔｏｔａｌｅｎｅｒｇｉｅｓａｎｄｔｈｅｒｅｌａｔｉｖｅｅｎｅｒｇｉｅｓｏｆｔｈｅｍｏｄｅｌ

ｍｏｌｅｃｕｌｅｓａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅｌＶ．Ｔｈｅｅｎｅｒｇｙｂａｒｒｉｅｒａｔｔｈｅ

ｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅｉｓａｂｏｕｔｌＯｋｃａｌ／ｍｏｌｈｉｇｈｅｒｔｈａｎｔｈａｔｏｆｐｙｒａｚｏｌａｔ

ｔｈｅｓａｍｅｌｅｖｅｌｏｆｔｈｅｏｒｙ・ Ｔｈｅｅｎｅｒｇｙｂａｒｒｉｅｒａｔｔｈｅｇｒｏｕｎｄ

岳

ｓｔａｔｅｉｓａｂｏｕｔ２ｋｃａｌ／ｍｏｌｌｏｗｅｒｔｈａｎｔｈａｔａｔｔｈｅｎ－－＞刀ｓｔａｔｅ・

InpyrazoLtheenergybarrieratthegroundstateisabout2

kｃａｌ／ｍｏｌｈｉｇｈｅｒｔｈａｎｔｈａｔａｔｔｈｅｔｒｉｐｌｅｔｓｔａｔｅ、 Ｗｅｃｏｎｓｉｄｅｒ

ｔｈａｔｔｈｉｓｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅｏｆｔｈｅｅｎｅｒｇｙｂａｒｒｉｅｒｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｍｏｄｅｌａｎｄ

ｐｙｒａｚｏｌａｒｉｓｅｓｆｒｏｍｔｈｅｒｅｌａｘａｔｉｏｎｏｆｔｈｅＣＮｏｆＣａｎｇｌｅ・ Ｔｈｉｓ

２丹２ｓｔａｔｅ・ｂｅｃｏｍｅｓｃｌｅａｒｅｒｆｏｒｔｈｅｎ－－＞７Ｔ Ｔｈｅｅｎｅｒｇｙｂａｒｒｉｅｒ

ｒｅｄｕｃｅｓｆｏｒｔｈｅｄｅｃｒｅａｓｅｏｆｔｈｅｏｃｃｕｐａｔｉｏｎｎｕｍｂｅｒｉｎｔｈｅｌｏｎｅ

ｐａｉｒｏｒｂｉｔａＬＴｈｉｓｒｅａｓｏｎｃａｎｂｅｅｘｐｌａｉｎｅｄｅａｓｉｌｙｆｒｏｍｏｒｂｉｔａｌ

ｏｖｅｒｌａｐｓ･ Ｗｅｃｏｎｓｉｄｅｒｉｎ－ｐｌａｎｅｂｏｎｄｉｎｇｃｌｏｓｅｌｙｒｅｌａｔｅｄｔｏｔｈｅ

ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｔａｔｅ（ＶＩ）．Ｔｈｅｌｓｏｒｂｉｔａｌｏｆｔｈｅａｃｔｉｖｅｈｙｄｒｏｇｅｎ

ａｔｏｍａｎｄｔｗｏｎｏｒｂｉｔａｌｓｏｆｎｉｔｒｏｇｅｎａｒｅｉｍｐｏｒｔａｎｔｆｏｒｔｈｅ

ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｔａｔｅ・ Ｔｈｅｏｖｅｒｌａｐｂｅｔｗｅｅｎｎａｎｄｌｓ（ｏｒ、）ｏｒｂｉｔａｌｓ

ｉｎｃｒｅａｓｅｓｗｉｔｈａｎｉｎｃｒｅａｓｅｉｎｔｈｅＣＮ丹Ｎａｎｇｌｅ・ Ｃｏｎｓｅｑｕｅｎｔｌｙ，ｔｈｅ

ｌｏｗｅｓｔｏｃｃｕｐｉｅｄｏｒｂｉｔａｌｂｅｃｏｍｅｓｓｔａｂｌｅｆｏｒｔｈｅｉｎｃｒｅａｓｅｉｎｔｈｅ

ＣＮ丹Ｎａｎｇｌｅ・ Ｔｈｅｓｅｃｏｎｄｏｒｂｉｔａｌｂｅｃｏｍｅｓｕｎｓｔａｂｌｅｂｅｃａｕｓｅｏｆｉｓ

ａｎｔｉｓｙｍｍｅｔｒｉｃｃｈａｒａｃｔｅｒ．

鯵，①

９ＵThesecondorbital

の蟻鱗Thelowestorbital

OrbitalPhase

－１１９－



Ｔｈｅ ｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｖｅｒｔｉｃａｌｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅｓａｎｄａｄｉａｂａｔｉｃ

ｅｘｃｉｔａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｉｅｓｆｒｏｍｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅｔｏｔｈｅｎ－－＞７Ｔｏｒｔｈｅ

２丹２
，－－〉汀ｓｔａｔｅｓｉｎ（Ｖ）ａｒｅ１２．８ｋｃａｌ／ｍｏｌａｎｄ６１、５ｋｃａｌ／ｍｏｌａｔ

ｔｈｅＭＰ３／６－３１Ｇ讐讐ｌｅｖｅＬｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ・ Ｔｈｉｓｅｎｅｒｇｙｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅａｔ

ｔｈｅｎ２－＞兀 岳２ｓｔａｔｅｉｓｄｒａｓｔｉｃ，ａｎｄｔｈｅｒｅａｓｏｎａｒｌｓｅｓｆｒｏｍｔｈｅ●

ｄｅｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｆｔｈｅＣＮ丹Ｎａｎｇｌｅ・ Ｔｈｏｕｇｈｔｈｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｔａｔｅａｔ

丹

ｔｈｅｎ－－＞7ｚｓｔａｔｅｉｓａｂｏｕｔ４９、７ｋｃａｌ／ｍｏｌｈｉｇｈｅｒｉｎｅｎｅｒｇｙｔｈａｎ

ｔｈｅｖｅｒｔｉｃａｌｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅｏｆｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅ（Ｖ），ｔｈｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ

ｓｔａｔｅａｔｔｈｅｎ２－－＞兀 骨２ｓｔａｔｅｉｓａｂｏｕｔ３７、０ｋｃａｌ／ｍｏｌｌｏｗｅｒｔｈａｎ

Ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ，ｔｈｅｎ２－－＞兀 谷２ｓｔａｔｅｉｓａｔｈｅｖｅｒｔｉｃａｌｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅ、

ｇｏｏｄｃａｎｄｉｄａｔｅｆｏｒｔｈｅｓｗｉｔｃｈｉｎｇｍｅｃｈａｎｉｓｍ・ Ｉｆｔｈｅｅｘｃｉｔａｔｉｏｎ

ｏｆｔｈｅｎ２－－＞兀 丹２ｓｔａｔｅａｎｄｔｈｅＮ－Ｎ－Ｈｂｅｎｄｉｎｇｍｏｄｅｏｃｃｕｒｓ，ｔｈｅｒｅ

ｉｓａｐｏｓｓｉｂｉｌｉｔｙｏｆｔｈｅｓｗｉｔｃｈｉｎｇｂｙｔｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎｓｈｉｆｔａｓｓｈｏｗｎ

ｉｎＦｉｇｕｒｅ２．

ＶｅｒｔｉｃａｌＶｅｒｔｉｃａｌ

売
ｍ
』
の
巨
四

（｡

］
口
①
］
。
」

GｒｏｕｎｄＳｔａｔｅ

Ｈ２－ＮＨ－Ｎ＝ＣＨ２ Ｈ２Ｃ＝Ｎ－ＮＨ－ＣＨ２

Ｆｉｇｕｒｅ２ＳｗｉｔｃｈｉｎｇｓｃｈｅｍｅｆｏｒＨ２ＣＮＮＨＣＨ２ｍｏｄｅｌ．

－１２０－



４．ＣＯＮＣＬＵＳＩＯＮＳ

Ｔｈｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｉｅｓｏｆｐｙｒａｚｏｌａｎｄ５－ｍｅｔｈｙｌｐｙｒａｚｏｌａｔ

ｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅａｎｄｔｈｅｔｒｉｐｌｅｔｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅｗｅｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙ

ｔｈｅａｂｉｎｉｔｉｏｍｏｌｅｃｕｌａｒｏｒｂｉｔａｌｍｅｔｈｏｄｓ・ Ｔｈｅｓｅｐｏｔｅｎｔｉａｌ

ｅｎｅｒｇｉｅｓｈａｖｅｈｉｇｈenergybarriersforL2hydrogenmigｒａｔｉｏｎａｎｄ

ａｒｅｎｏｔｉｄｅａｌｐｏｔｅｎｔｉａｌｓｕｒｆａｃｅｓｆｏｒｔｈｅｓｗｉｔｃｈｉｎｇｍｅｃｈａｎｉｓｍｂｙ

ｔｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎｓｈｉｆｔ．Ｆｒｏｍｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｏｒｂｉｔａｌｐｈａｓｅｃｏｎｃｅｐｔ，

ｉｔｉｓａｌｓｏｃｏｎｓｉｄｅｒｅｄｔｈａｔｔｈｅｉｄｅａｌｓｗｉｔｃｈｉｎｇｄｏｅｓｎｏｔｏｃｃｕｒａｔ

ｔｈｅｏｔｈｅｒｅｘｃｉｔａｔｉｏｎｓ・

Ｔｏｓｅａｒｃｈｆｏｒｔｈｅｐｏｓｓｉｂｉｌｉｔｙｏｆｓｗｉｔｃｈｉｎｇｍｏｌｅｃｕｌｅ，ｗｅ

ｓｔｕｄｉｅｄｔｈｅ７ｚｅｆｆｅｃｔｓａｎｄｔｈｅ｡ｅｆｆｅｃｔｓ； ｔｈｅｂｏｎｄａｌｔｅｒｎａｔｉｏｎ

ｏｆｒｉｎｇａｎｄｔｈｅｏｃｃｕｐａｔｉｏｎｎｕｍｂｅｒｏｆｔｈｅｌｏｎｅｐａｉｒｉｎｎｉｔｒｏｇｅｎ

ａｔｏｍ、 Ｔｈｅｅｎｅｒｇｙｏｆ７Ｔｅｆｆｅｃｔｓｗａｓｓｍａｌｌｃｏｍｐａｒｅｄｗｉｔｈｔｈｅ

ｅｎｅｒｇｙｂａｒｒｉｅｒｏｆｔｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎｍｉｇｒａｔｉｏｎ・ Ｔｈｅｓｉｍｐｌｅｍｏｄｅｌ

ｍｏｌｅｃｕｌｅｗａｓｕｓｅｄｔｏｓｔｕｄｙｔｈｅｏｅｆｆｅｃｔｓ・ Ｉｎｔｈｅｓｉｍｐｌｅｍｏｄｅｌ，

２
ｔｈｅｐｏｓｓｉｂｉｌｉｔｙｏｆｔｈｅｓｗｉｔｃｈｉｎｇｍｅｃｈａｎｉｓｍｗａｓｆｏｕｎｄａｔｔｈｅｎ－－

特２
＞汀ｅｘｃｉｔａｔｉｏｎｗｉｔｈｔｈｅｒｅｌａｘａｔｉｏｎｏｆｔｈｅＣＮＮａｎｇｌｅ・ Ｎａｍｅｌｙ

ｔｈｅｍｅｃｈａｎｉｓｍｉｓｔｈｅｈｙｄｒｏｇｅｎａｎｌＯｎｓｈｉｆｔ，ａｎｄｔｈｅｒｅｌａｘａｔｉｏｎｏｆ

ｔｈｅＣＮＮａｎｇｌｅｉｓｔｈｅｉｍｐｏｒｔａｎｔ．

ＡＣＫＮＯＷＬＥＤＧＭＥＮＴ

ＴｈｉｓｒｅｓｅａｒｃｈｗａｓｓｕｐｐｏｒｔｅｄｂｙｔｈｅＧｒａｎｔ－ｉｎ－Ａｉｄｆｏｒ

ＳｃｉｅｎｔｉｆｉｃＲｅｓｅａｒｃｈｏＤＰｒｉｏｒｉｔｙＡｒｅａｓｆｒｏｍＭｉｎｉｓｔｒｙｏｆＥｄｕｃａｔｉｏｎ

ｏｆＪａｐａｎａｎｄｂｙｔｈｅＳｐｅｃｉａｌ－Ｇｒａｎｔ－ｉｎ－ＡｉｄｆｒｏｍＯｓａｋａＳａｎｇｙｏ

Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，ｆｏｒｗｈｉｃｈｍｙｇｒａｔｉｔｕｄｅｉｓｅｘｐｒｅｓｓｅｄ．Ｔｈｅｎｕｍｅｒｉｃａｌ

ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｗｅｒｅｃａｒｒｉｅｄｏｕｔａｔｔｈｅＣｏｍｐｕｔｅｒＣｅｎｔｅｒｏｆｔｈｅ

ｌｎｓｔｉｔｕｔｅ ｆｏｒＭｏｌｅｃｕｌａｒＳｃｉｅｎｃｅ（ＩＭＳ）ａｎｄｏｎＣＯＮＶＥＸＣ２４０

ｍｉｎｉｓｕｐｅｒｃｏｍｐｕｔｅｒａｔＯｓａｋａＳａｎｇｙｏＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙ．

－１２１－



ＲＥＦＥＲＥＮＣＥＳ

１．１ｖ１ｏｌｅｃｕｌａｒＥ１ｅｃｔｒｏｎｉｃＤｅｖｉｃｅｓ；Ｃａｒｔｅｒ，Ｆ、Ｌ、，Ｅｄ．；Ｄｅｋｋｅｒ：Ｎｅｗ

Ｙｏｒｋ1９８２．

２．ｌｖＩｏｌｅｃｕｌａｒＥｌｅｃｔｒｏｎｉｃＤｅｖｉｃｅｓｌｌ；Ｃａｔｅｒ，ＦＬ．，Ｅｄ．；Ｄｅｋｋｅｒ：Ｎｅｗ
Ｙｏｒｋ1９８７．

３．Ａｖｉｒａｍ，Ａ・；Ｒａｔｎｅｒ，Ⅱ．Ａ、，ＣｈｅｍＰｈｙｓ、Ｌｅｔｔ・’１９７４，２９，２７７．

４．AviramA.,J・Am､Che､､ＳＯＣ.,1988,110,5687.

５．Ｈｏｐｆｉｅｌｄ，』．Ｊ・；Ｏｎｕｃｈｉｃ，』．Ｎ・；Ｂｅｒａｔａｎ，、．Ｎ、，Ｊ、Ｐｈｙｓ、Ｃｈｅ、．，１９８９，
９３，６３５０．

6.FrarazdeLA.;Dupuis,M・;Clementi,E・;Aviram,A,,J・Am・Che､､SOC.,

１９９０，１１２，４２０６．

７．Ｈｕｓｈ，Ｎ、Ｓ・；Ｗｏｎ９，Ａ．Ｔ・；Ｂａｃｓｋａｙ，ＧＢ．；Ｒｅｉｍｅｒｓ，』．Ｒ、，Ｉｂｉｄ．，１９９０，

１１２，４１９２．

８．Ｔａｎａｋａ，Ｋ；Ｙａｍａｎａｋａ，Ｓ・；Ｋｏｉｋｅ，Ｔ・；Ｙａｍａｂｅ，Ｔ・’

３２，２７３１．

ＰｈｙｓＲｅｖ．Ｂ，１９８５，

９．Ｂｏｆｉｌ１，Ｊ．Ｍ，；Ｏｌｉｖｅｌｌａ，Ｓ・；Ｓｏｌｅ，Ａ、，Ｊ・Ａｍ・Ｃｈｅｍ・ＳＯＣ．，１９８９，１１，
７７４０．

１０．Ｈｅｈｒｅ，Ｗ、Ｊ・；Ｄｉｔｃｈｆｉｅｌｄ，Ｒ、；Ｓｔｅｗａｒｔ，Ｒ、Ｆ・；Ｐｏｐｌｅ，』．Ａ、，Ｊ・Ｃｈｅｍ、Ｐｈｙｓ．，

１９７０，５２，２７９６．

１１．Ｂｉｎｋｌｅｙ，』．Ｓ・；Ｐｏｐｌｅ，Ｊ，Ａ・；Ｈｅｈｒｅ，ＷＪ，

１０２，１９８０．

Ｊ・Ａｍ・Ｃｈｅｍ・ＳＯＣ．，１９８０，

１２．Ｇｏｒｄｏｎ，Ｍ・Ｓ．；Ｂｉｎｋｌｅｙ，』．Ｓ、，Ｐｏｐｌｅ，』．Ａ・；Ｐｉｅｔｒｏ，Ｗ・』．；Ｈｅｈｒｅ，ＷＪ．，

Ｉｂｉｄ．，１９８２，１０４，２９９７．

１３．Ｋｏｍｏｒｎｉｃｋｉ，Ａ・；Ｉｓｈｉｄａ，Ｋ、；Ｍｏｒｏｋｕｍａ，Ｋ・；Ｄｉｔｃｈｆｉｅｌｄ，Ｒ・；Ｃｏｎｒａｄ，Ｍ、，

Ｃｈｅｍ、ＰｈｙｓＬｅｔｔ．，１９７７，４５，５９５．

１４．Ｍｄｌｌｅｒ，Ｃ・；Ｐｌｅｓｓｅｔ，Ｍ・Ｓ．，ＰｈｙｓＲｅｖ．，１９３４，４６，６１８．

１５．Ｂｉｎｋｌｅｙ，Ｊ、Ｓ・；Ｐｏｐｌｅ，ＬＡ．，Ｉｎｔ．』・Ｑｕａｎｔ・Ｃｈｅ、．，１９７５，９，２２９．

１６．Ｐｏｐｌｅ，』．Ａ・；Ｂｉｎｋｌｅｙ，Ｊ、Ｓ、；Ｓｅｅｇｅｒ，Ｒ、，Ｉｂｉｄ．，１９７６，ｓ１０，１．

１７．Ｋｒｉｓｈｎａｎ，Ｒ・；Ｐｏｐｌｅ，ＬＡ．，Ｉｂｉｄ．，１９７８，１４，９１．

１８．Ｋｒｉｓｈｎａｎ，Ｒ・；Ｆｒｉｓｃｈ，Ｍ、Ｊ・；Ｐｏｐｌｅ，』．Ａ、，Ｊ、Ｃｈｅｍ・Ｐｈｙｓ．，１９８０，７２，
４２４４．

19.Frish，M・』.;Head-Gordon,M・;SchlegeLH.B・;Raghavachari,K・;

Ｂｉｎｋｌｅｙ，』．Ｓ・；Ｇｏｎｚａｌｅｚ，Ｃ、；ＤｅＦｒｅｅｓ，，．』．；Ｆｏｘ，、．』．；Ｗｈｉｔｅｓｉｄｅ，Ｒ、Ａ・；

Ｓｅｅｇｅｒ，Ｒ、；Ｍｅｌｉｎｓ，Ｃ、Ｆ・；Ｂａｋｅｒ，』．；Ｍａｒｔｉｎ，Ｒ・；Ｋａｈｎ，ＬＲ．；
Ｓｔｅｗａｒｔ，』．Ｊ・Ｐ．；Ｆｌｕｄｅｒ，Ｅ、Ｍ・；Ｔｏｐｉｏｌ`,Ｓ‘；Ｐｏｐｌｅ，Ｊ、Ａ、，Ｇａｕｓｓｉａｎ８８；
Ｇａｕｓｓｉａｎ，Ｉｎｃ，Ｐｉｔｔｓｂｕｒｇｈ，ＰＡ１９８８．

２０．Ｎｙｇａａｒｄ，Ｌ；Ｃｈｒｉｓｔｅｎ，、；Ｎｅｉｌｓｅｎ，』．Ｔ；Ｐｅｄｅｒｓｅｎ，ＥＪ；Ｓｎｅｒｌｉｎｇ，Ｏ；
Ｖｅｓｔｅｒｇａａｒｄ，Ｅ；Ｓｏｒｅｎｓｅｎ，０．０，Ｊ･ＭｏＬＳｔｒｕｃｔ．，１９７４，２２，４０１

－１２２－


	1.pdf
	2
	3
	4
	5



