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ａｄｏｐｔｓｓｐ３ ｈｙｂｒｉｄｉｚｅｄａｎｄＨ（１Ａ），Ｈ（１Ｂ），Ｎ（２）ｆｏｒｍ
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ｌｏｎｅｐａｉｒｅｌｅｃｔｒｏｎｓ．ＥｌｓｅＮ，Ｃａｔｏｍｓｏｆ１ａｍｉｎｏｂｉｕｒｅａａｒｅ
ａｄｏｐｔｅｄｓｐ２ｈｙｂｒｉｄｉｚｅｄ，ｓｉｎｃｅｔｈｅｏｔｈｅｒｂｏｎｄａｎｇｌｅｓａｒｅｃｌｏｓｅ
ｔｏ１２０°．
　　ＤｕｅｔｏｔｈｅｔｈｅＮ—Ｈ，Ｏ Ｃｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｇｒｏｕｐｓ，ａｎｕｍ
ｂｅｒｏｆｈｙｄｒｏｇｅｎ ｂｏｎｄｓｃａｎ ｂｅｆｏｕｎｄ ｉｎ１ａｍｉｎｏｂｉｕｒｅａ．
Ｍｅａｎｗｈｉｌｅ，ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｃｏｍｐｒｉｓｅｓ１ａｍｉｎｏｂｉｕｒｅａ
ｍｏｌｅｃｕｌｅｓｌｉｎｋｅｄｔｏｇｅｔｈｅｒｂｙａｔｈｒｅｅｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌｎｅｔｗｏｒｋｏｆ
Ｎ—Ｈ…ＯａｎｄＮ—Ｈ…Ｎｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｓ，ｗｈｉｃｈｉｓｓｕｍｍａ
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ＷＵＪｉｎｔｉｎｇ，ＺＨＡＮＧＪｉａｎｇｕｏ，ＮＩＵＸｉａｏｑｉｎｇ，ＺＨＡＮＧＴｏｎｇｌａｉ

ｂｙｉｎｔｅｎｓｅｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄｎｅｔｗｏｒｋｗｉｔｈｉｎｄｉｓｃｒｅｔｅｌａｙｅｒｓ．

Ｔａｂｌｅ２　Ｓｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄｂｏｎｄａｎｇｌｅｓｏｆ１ａｍｉｎｏｂｉｕｒｅａ

ｂｏｎｄ
ｌｅｎｇｔｈ／?

ｃｒｙｓｔａｌｄａｔａＢ３ＬＹＰ／６３１Ｇ Ｂ３ＬＹＰ／ｃｃｐＶＴＺ
Ｏ（１）—Ｃ（１） １．２４７（３） １．２２３ １．２１７
Ｏ（２）—Ｃ（２） １．２４７（３） １．２２０ １．２１４
Ｎ（１）—Ｎ（２） １．４０９（４） １．４０７ １．４０３
Ｎ（２）—Ｃ（１） １．３３７（４） １．３６５ １．３６０
Ｎ（３）—Ｎ（４） １．３９１（３） １．３９３ １．３８８
Ｎ（３）—Ｃ（１） １．３６４（４） １．４０７ １．４０５
Ｎ（４）—Ｃ（２） １．３６４（４） １．４１０ １．４０４
Ｎ（５）—Ｃ（２） １．３３０（４） １．３２６ １．３５９

ｂｏｎｄ
ａｎｇｌｅ／（°）

ｃｒｙｓｔａｌｄａｔａＢ３ＬＹＰ／６３１Ｇ Ｂ３ＬＹＰ／ｃｃｐＶＴＺ
Ｃ（１）—Ｎ（２）—Ｎ（１） １２２．１８（２） １２０．７４ １２１．５５
Ｃ（１）—Ｎ（３）—Ｎ（４） １１９．９３（３） １１９．８９ １２０．７７
Ｃ（２）—Ｎ（４）—Ｎ（３） １２１．５３（２） １２０．１１ １２１．０８
Ｏ（１）—Ｃ（１）—Ｎ（２） １２２．９３（３） １２４．２５ １２４．４９
Ｏ（１）—Ｃ（１）—Ｎ（３） １１９．２５（３） １２０．５７ １２０．３２
Ｎ（２）—Ｃ（１）—Ｎ（３） １１７．６９（２） １１５．１６ １１５．１８
Ｏ（２）—Ｃ（２）—Ｎ（４） １１８．３３（３） １１９．９５ １１９．９８
Ｏ（２）—Ｃ（２）—Ｎ（５） １２３．２２（３） １２５．２９ １２５．０３
Ｎ（５）—Ｃ（２）—Ｎ（４） １１８．４５（２） １１４．７６ １１４．９２
Ｃ（１）—Ｎ（３）—Ｎ（４）—Ｃ（２） １０９．６（３） １３３．６３ １２７．７７
Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｃ（１）—Ｎ（３） －１７７．８（３） －１７０．５４ －１７１．８９
Ｎ（４）—Ｎ（３）—Ｃ（１）—Ｎ（２） －１３．７（４） －１６．９７ －１５．９９
Ｎ（３）—Ｎ（４）—Ｃ（２）—Ｎ（５） －１０．６（４） －１６．８６ －１９．０６
Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｃ（１）—Ｏ（１） 　 ０．１（５） 　 ７．８１ 　 ６．５４
Ｎ（４）—Ｎ（３）—Ｃ（１）—Ｏ（１） １６８．３（３） １６４．６１ １６５．５１
Ｎ（３）—Ｎ（４）—Ｃ（２）—Ｏ（２） １６８．８（３） １６３．８６ １６３．８３
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Ｄ—Ｈ…Ａ
ｄ（Ｄ—Ｈ）
／?

ｄ（Ｈ…Ａ）
／?

ｄ（Ｄ…Ａ）
／?

∠ＤＨＡ
／（°）

Ｎ（１）—Ｈ（１Ｂ）…Ｎ（５） ０．８８６６（１０）２．２７４（１８） ３．０９５（４） １５８（４）
Ｎ（２）—Ｈ（２）…Ｏ（１） ０．８７６ ２．１０ ２．９０５ １５６．２
Ｎ（３）—Ｈ（３）…Ｏ（２） ０．８６ ２．０２ ２．８３９（３）１５９．２
Ｎ（４）—Ｈ（４）…Ｏ（１） ０．８６ ２．０８ ２．８７７（３）１５３．６
Ｎ（５）—Ｈ（５Ａ）…Ｎ（１） ０．８６ ２．２５ ３．０５６（４）１５５．９
Ｎ（５）—Ｈ（５Ｂ）…Ｏ（２） ０．８６ ２．１６ ２．９５７（３）１５４．９

３．２　Ｑｕａｎｔｕｍ ｃｈｅｍｉｃａｌｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｏｆｂｉｕｒｅａａｎｄ１ａｍｉｎｏ
ｂｉｕｒｅａ

　　Ｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｄａｔａｏｆ１ａｍｉｎｏｂｉｕｒｅａａｎｄｂｉｕｒｅａｆｒｏｍ
Ｂ３ＬＹＰｍｅｔｈｏｄｓａｒｅｓｈｏｗｎｉｎＴａｂｌｅ２ａｎｄＴａｂｌｅ４，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅ
ｌｙ．Ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄａｔｏｍ ｌａｂｅｌｓｏｆｂｉｕｒｅａａｒｅ
ｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．３．Ｗｅｃａｎｆｉｎｄｔｈｅｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌｒｅｓｕｌｔｓｏｂ
ｔａｉｎｅｄａｔＢ３ＬＹＰ／６３１Ｇ ａｎｄＢ３ＬＹＰ／ｃｃｐＶＴＺｌｅｖｅｌｏｆｔｈｅｏ
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Ｔａｂｌｅ４　Ｓｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓａｎｄｂｏｎｄａｎｇｌｅｓｏｆｂｉｕｒｅａ

ｂｏｎｄ
ｌｅｎｇｔｈ／?

ｃｒｙｓｔａｌｄａｔａＢ３ＬＹＰ／６３１Ｇ Ｂ３ＬＹＰ／ｃｃｐＶＴＺ
Ｏ（１）—Ｃ（１） １．２４８（１７）１．２２１ １．２１５
Ｎ（１）—Ｃ（１） １．３６２（２） １．４１２ １．４０５
Ｎ（１）—Ｎ（１Ａ） １．３８６（２） １．３９３ １．３８７
Ｎ（２Ａ）—Ｃ（１Ａ） １．３２４（２） １．３６０ １．３５７

ｂｏｎｄ
ａｎｇｌｅ／（°）

ｃｒｙｓｔａｌｄａｔａＢ３ＬＹＰ／６３１Ｇ Ｂ３ＬＹＰ／ｃｃｐＶＴＺ
Ｎ（２Ａ）—Ｃ（１Ａ）—Ｎ（１Ａ） １１７．９６（１３）１１４．５５ １１４．９１
Ｏ（１Ａ）—Ｃ（１Ａ）—Ｎ（２Ａ） １２３．１９（１３）１２５．４５ １２５．１０
Ｏ（１）—Ｃ（１）—Ｎ（１） １１８．８４（１４）１１９．９３ １１９．９３
Ｃ—Ｎ（１）—Ｎ（１Ａ） １２０．９３（１４）１２０．０３ １２１．０５
Ｎ（１Ａ）—Ｎ（１）—Ｃ（１）—Ｏ（１） １６９．２５（１２）１６１．５９ １６３．６５
Ｎ（１）—Ｎ（１Ａ）—Ｃ（１Ａ）—Ｎ（２Ａ）－１２．２（２） －２１．４１ －１９．１０
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ｑｕｅｎｃｉｅｓｏｆｓｏｍｅｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｇｒｏｕｐｓｈａｖｅｂｅｅｎａｓｓｉｇｎｅｄ．
　　ＡｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏＴａｂｌｅ５，ｔｈｅｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓｃａｎｂｅ
ｄｉｖｉｄｅｄｉｎｔｏｔｈｒｅｅｍａｉｎａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｒｅｇｉｏｎｓ．Ｌｏｗｆｒｅｑｕｅｎｃｙｏｆ
ｌｅｓｓｔｈａｎ７００ｃｍ－１ｉｓｔｈｅＮ—Ｈｂｏｎｄｏｆｔｈｅｒｏｃｋｉｎｇｖｉｂｒａｔｉｏｎ
ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ；ｍｅｄｉｕｍｆｒｅｑｕｅｎｃｙｒａｎｇｅｏｆ９００ｃｍ－１ｔｏ１８００ｃｍ－１

ｉｓＮ（２）—Ｈ ｂｏｎｄｏｆｔｈｅｓｗｉｎｇｐｌａｎｅｓｙｍｍｅｔｒｙｖｉｂｒａｔｉｏｎａｔ
ａｐｐｒｏｘｉｍａｔｅｌｙ９００ｃｍ－１，Ｎ（１）—Ｈｂｏｎｄｏｆｔｈｅｒｏｃｋｉｎｇｖｉｂｒａ
ｔｉｏｎａｔａｂｏｕｔ１５００ｃｍ－１，Ｎ（２）—Ｈｂｏｎｄｏｆｔｈｅｓｈｅａｒｖｉｂｒａ
ｔｉｏｎａｔａｂｏｕｔ１７００ｃｍ－１，ａｓｗｅｌｌａｓＣ Ｏｓｔｒｅｔｃｈｉｎｇｖｉｂｒａｔｉｏｎ
ａｒｏｕｎｄ１８００ ｃｍ－１；ｈｉｇｈｆｒｅｑｕｅｎｃｙａｒｅａｏｆ３４５０ ｃｍ－１ ｔｏ
３６５０ｃｍ－１ ｉｓｔｈｅＮ—Ｈ ｂｏｎｄｓｔｒｅｔｃｈｉｎｇｖｉｂｒａｔｉｏｎａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ
ａｒｅａ．
　　ＴｈｅｓｅｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｂａｎｄｓｓｈｏｗｅｄｉｎＴａｂｌｅ６
ａｒｅｓｈｉｆｔｅｄｔｏｌｏｗｅｒｗａｖｅｎｕｍｂｅｒｃｏｍｐａｒｅｄｔｏｔｈｅｆｒｅｅｌｉｇａｎｄ，
ａｎｄｔｈｉｓｉｎｄｉｃａｔｅｓｔｈａｔｔｈｅＮａｔｏｍ ｏｆｔｈｅｈｙｄｒａｚｉｎｅｇｒｏｕｐａｎｄ
ｔｈｅｃａｒｂｏｎｙｌａｔｏｍｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｔｏｔｈｅｃｅｎｔｅｒｃａｔｉｏｎ．Ｔｈｅｉｍｐｏｒ
ｔａｎｔｂａｎｄｓｏｂｓｅｒｖｅｄｉｎｔｈｅｒａｎｇｅｏｆ１７９７ｃｍ－１ ｔｏ１３５８ｃｍ－１

４４８

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２３，Ｎｏ．９，２０１５（８４２－８４７）
!"#$

ｗｗｗ．ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ．ｏｒｇ．ｃｎ



ＴｈｅｏｒｅｔｉｃａｌａｎｄＥｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌＳｔｕｄｙｏｆＮｉｔｒｏｇｅｎｒｉｃｈＣｏｍｐｏｕｎｄｓｏｆＢｉｕｒｅａａｎｄ１Ａｍｉｎｏｂｉｕｒｅａ

ａｎｄ７８３ｃｍ－１ｔｏ６３４ｃｍ－１ａｒｅａｓｓｉｇｎｅｄｔｏｔｈｅｓｙｍｍｅｔｒｉｃｓｔｒｅｔｃ
ｈｉｎｇｖｉｂｒａｔｉｏｎａｎｄｄｅｆｏｒｍａｔｉｏｎｖｉｂｒａｔｉｏｎｏｆｔｈｅＣ—Ｏ ｂｏｎｄ．
Ｔｈｅｒｅａｒｅａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｐｅａｋｓａｒｏｕｎｄ９１３ｃｍ－１ ａｎｄ９５１ｃｍ－１，
ｗｈｉｃｈａｒｅａｓｓｉｇｎｅｄｔｏｔｈｅｓｙｍｍｅｔｒｉｃｖｉｂｒａｔｉｏｎｏｆｔｈｅＣ—Ｎ
ｂｏｎｄ．

Ｔａｂｌｅ５　ＡｆｕｌｌｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌａｓｓｉｇｎｍｅｎｔｏｆｂｉｕｒｅａｂａｓｅｄｏｎｔｈｅＢ３ＬＹＰ／
ｃｃｐＶＴＺｌｅｖｅｌｏｆｔｈｅｏｒｙ

ｆｒｅｑｕｅｎｃｙ
／ｃｍ－１

Ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ
／ｋｍ·ｍｏｌ－１

ｆｒｅｑｕｅｎｃｙ
／ｃｍ－１

Ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ
／ｋｍ·ｍｏｌ－１

６７ 　３．９ ９５１ ２３．５
８１ 　３．３ １０８２ 　３．３
１００ 　０．１ １０９４ 　０．１
１３４ ４０．２ １１９８ 　４．６
２３５ ３０７．８ １３８５ ３３４．０
３０２ １５．３ １４０２ １０８．１
３１０ 　３．６ １４３８ 　６．３
４３０ 　８．９ １４８０ ４７．１
５２０ ５４．６ １５８９ ２４６．５
５３９ 　５．９ １６０６ ９８．５
５５０ ７０．４ １７９７ ８０３．３
５６６ 　８．０ １７９７ ８１．６
５７７ １１３．４ ３５４２ ２９．０
６５１ 　６．９ ３５４４ １３．０
７４１ ５５．３ ３６０６ ２０．２
７７３ ６４．９ ３６０８ ５６．１
７７９ １６．３ ３７４２ １４８．５
９５０ 　０．１ ３７４２ １１．８

Ｔａｂｌｅ６　Ａｆｕｌｌｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌａｓｓｉｇｎｍｅｎｔｏｆ１ａｍｉｎｏｂｉｕｒｅａｂａｓｅｄｏｎｔｈｅ
Ｂ３ＬＹＰ／ｃｃｐＶＴＺｌｅｖｅｌｏｆｔｈｅｏｒｙ

ｆｒｅｑｕｅｎｃｙ
／ｃｍ－１

ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ
／ｋｍ·ｍｏｌ－１

ｆｒｅｑｕｅｎｃｙ
／ｃｍ－１

ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ
／ｋｍ·ｍｏｌ－１

５６ 　１．６ １０２６ ３３．７
７７ 　０．９ １０９０ 　２．９
７８ 　１．９ １１８９ 　７．３
９９ 　１．２ １２２３ １３．０
１９２ ２７．７ １２９９ １１６．９
２２２ １１４．５ １３５８ 　１．７
２４０ ４５．９ １３９４ ２２５．２
３１５ １３．９ １４２８ ３１．２
３２３ １６．４ １４７５ ３４．３
４２８ １５．６ １５２３ ２５７．８
４７５ ９２．２ １５９９ １５３．１
５２４ ９７．２ １７０９ ２５．０
５４０ ３２．６ １７７６ ３６３．９
５７４ １１０．３ １７９７ ４２７．８
６３４ ３１．０ ３４６１ 　１．１
７０３ 　２．０ ３５２６ 　３．７
７３１ ６６．９ ３５３４ ２０．４
７７６ ６５．０ ３５４６ ２１．０
７８３ １２．４ ３６０５ ３５．４
９１３ ４３．０ ３６４０ ４６．７
９５１ １６．２ ３７３８ ７９．６

　　Ｔｈｅｃｏｒｒｅｃｔｅｄｆａｃｔｏｒｏｆｔｈｅｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓｃａｌｃｕｌａｔ
ｅｄｂａｓｅｄｏｎＢ３ＬＹＰ／ｃｃｐＶＴＺｌｅｖｅｌｉｓ０．９６１４［３０］．Ｔｈｅｃｏｒｒｅｃ

ｔｅｄｖａｌｕｅｓｏｆｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓａｒｅｂａｓｉｃａｌ
ｌｙｉｎａｃｃｏｒｄａｎｃｅｗｉｔｈｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｏｎｅｓ（ｂｉｕｒｅａ：１５７０，
１６６０，３１６０，３４３０ｃｍ－１）［３１］．
　　ＴｈｅｓｅｌｅｃｔｅｄＭｕｌｌｉｋｅｎｃｈａｒｇｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｄａｔａｏｆｂｉｕｒｅａ
ａｎｄ１ａｍｉｎｏｂｉｕｒｅａｃｒｙｓｔａｌａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅｓ７ａｎｄ８，ｒｅ
ｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｃｈａｒｇｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆｔｈｅｃａｒｂｏｎａｎｄｈｙｄｒｏｇｅｎａｔ
ｏｍｓａｒｅｐｏｓｉｔｉｖｅｌｙｃｈａｒｇｅｄ，ｎｉｔｒｏｇｅｎａｎｄｏｘｙｇｅｎａｔｏｍｓｗｉｔｈａ
ｎｅｇａｔｉｖｅｃｈａｒｇｅ．Ｔｈｉｓｉｓｍａｉｎｌｙｄｕｅｔｏｎｉｔｒｏｇｅｎａｎｄｏｘｙｇｅｎ
ａｔｏｍｓｏｆｅｌｅｃｔｒｏｎｅｇａｔｉｖｉｔｙａｒｅｒｅｌａｔｉｖｅｌｙｌａｒｇｅ，ｍｏｒｅｃａｐａｂｌｅ
ｔｏａｔｔｒａｃｔｅｌｅｃｔｒｏｎｓ．ＳｉｎｃｅｅｖｅｒｙＮａｎｄＯ ａｔｏｍ ｏｆｂｉｕｒｅａａｎｄ
１ａｍｉｎｏｂｉｕｒｅａｈａｖｅａｌｏｎｅｅｌｅｃｔｒｏｎｐａｉｒ，ａｌｌｏｆｔｈｅｍ ｍａｙｂｅ
ａｐｏｔｅｎｔｉａｌｃｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎｓｉｔｅ．Ｉｎｂｉｕｒｅａｍｏｌｅｃｕｌｅ，Ｏ ａｔｏｍｓｏｆ
ｔｈｅＣ Ｏ（Ｎ）ｇｒｏｕｐｈａｖｅｔｈｅｍｏｓｔＭｕｌｌｉｋｅｎｃｈａｒｇｅｏｆ
－０．３４７０ｅ，ｆｏｌｌｏｗｅｄｂｙＮ（２Ａ）ａｔｏｍｓｏｆｔｈｅＮＨ２（Ｃ）ｇｒｏｕｐ
（－０．２３７１ｅ）ａｎｄｔｈｅｎｅｘｔｉｓＮ（２）ａｔｏｍ （－０．２３７１ｅ）．
Ｗｈｉｌｅ，Ｏ（１）ａｔｏｍ （－０．３７００ｅ）ｈａｓｔｈｅｍｏｓｔＭｕｌｌｉｋｅｎ
ｃｈａｒｇｅ，ｓｅｃｏｎｄｌｙＯ（２）ａｔｏｍｓ（－０．３４４９ｅ）ｏｆｔｈｅＣ Ｏ（Ｎ）
ｇｒｏｕｐａｎｄｔｈｉｒｄｌｙＮ（５）ａｔｏｍｓ（－０．２３９９ｅ）ｏｆｔｈｅＮＨ２（Ｃ）
ｇｒｏｕｐｏｆ１ａｍｉｎｏｂｉｕｒｅａ．Ｈｅｒｅｉｎ，Ｏ，Ｎ（２Ａ）ａｎｄＮ（２）ａｔ
ｏｍｓｏｆｂｉｕｒｅａａｎｄＯ（１），Ｏ（２）ａｎｄＮ（５）ａｔｏｍｓｏｆ１ａｍｉｎｏ
ｂｉｕｒｅａａｒｅｔｈｅｍｏｓｔｐｒｏｂａｂｌｅｃｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎｓｉｔｅｓ．Ｅｘｐｒｅｓｓｅｄａｓ
ｂｉｄｅｎｔａｔｅｌｉｇａｎｄ，ｗｈｉｃｈｉｓｎｉｔｒｏｇｅｎａｔｏｍａｎｄｃａｒｂｏｎｙｌｏｘｙｇｅｎ
ａｔｏｍａｌｓｏｐａｒｔｉｃｉｐａｔｅｓｉｎｃｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎ．

Ｔａｂｌｅ７　ＳｅｌｅｃｔｅｄＭｕｌｌｉｋｅｎｃｈａｒｇｅｏｆｂｉｕｒｅａｃｒｙｓｔａｌａｔｔｈｅＢ３ＬＹＰ／ｃｃ
ｐＶＴＺｌｅｖｅｌ

ａｔｏｍ ｃｈａｒｇｅ／ｅ ａｔｏｍ ｃｈａｒｇｅ／ｅ

Ｏ（１） －０．３４６９ Ｎ（１） －０．１６１３
Ｎ（２） －０．２３７１ Ｃ（１） ０．２４３５
Ｈ（１） ０．１６４４ Ｈ（２Ａ） ０．１６６２
Ｈ（２Ｂ） ０．１７１２ Ｏ（１Ａ） －０．３４７０
Ｎ（１Ａ） －０．１６１３ Ｎ（２Ａ） －０．２３７１
Ｃ（１Ａ） ０．２４３５ Ｈ（１Ａ） ０．１６４４
Ｈ（２ＡＡ） ０．１６６２ Ｈ（２ＢＡ） ０．１７１２

Ｔａｂｌｅ８　ＳｅｌｅｃｔｅｄＭｕｌｌｉｋｅｎｃｈａｒｇｅｏｆ１ａｍｉｎｏｂｉｕｒｅａｃｒｙｓｔａｌａｔｔｈｅ
Ｂ３ＬＹＰ／ｃｃｐＶＴＺｌｅｖｅｌ

ａｔｏｍ ｃｈａｒｇｅ／ｅ ａｔｏｍ ｃｈａｒｇｅ／ｅ

Ｏ（１） －０．３７００ Ｏ（２） －０．３４４９
Ｎ（１） －０．２３８２ Ｎ（２） －０．１２１３
Ｎ（３） －０．１６６５ Ｎ（４） －０．１５９９
Ｎ（５） －０．２３９９ Ｃ（１） ０．２５５７
Ｃ（２） ０．２４３４ Ｈ（１Ａ） ０．１５０８
Ｈ（１Ｂ） ０．１５５７ Ｈ（２） ０．１７２３
Ｈ（３） ０．１６１９ Ｈ（４） ０．１６５０
Ｈ（５Ａ） ０．１７１５ Ｈ（５Ｂ） ０．１６４５

　　Ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｏｐｔｉｍｉｚｅｄｂｙｎａｔｕｒａｌｂｏｎｄｏｒｂｉｔａｌ（ＮＢＯ）
ａｎａｌｙｓｉｓ，ｉｔｓａｔｏｍｉｃｃｈａｒｇｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆｂｉｕｒｅａｉｎＴａｂｌｅ９ａｎｄ
１ａｍｉｎｏｂｉｕｒｅａｉｎＴａｂｌｅ１０ａｒｅｏｂｔａｉｎｅｄ．ＮＢＯ ａｔｏｍｉｃｔｈｅｏｒｙ
ｏｆｏｒｔｈｏｇｏｎａｌａｐｐｒｏａｃｈｔｏｄｅｔｅｒｍｉｎｅｔｈｅａｓｙｍｍｅｔｒｙｂｅｔｗｅｅｎ
ｔｈｅａｔｏｍｉｃｏｒｂｉｔａｌｓ［２２，３２］，ａｓｃｏｍｐａｒｅｄ ｗｉｔｈ ｔｈｅＭｕｌｌｉｋｅｎ
ｃｈａｒｇｅｔｈａｔｉｔｉｓｇｉｖｅｎｎｏｔｈｉｎｇｔｏｄｏｗｉｔｈｔｈｅｂａｓｉｓｓｅｔｏｆｂａｓｉｃ
ＮＢＯｃｈａｒｇｅ．Ｃｈａｒｇｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｗａｓｔｈｅｓａｍｅａｓｔｈｅａｂｏｖｅ
ｍｅｎｔｉｏｎｅｄｃｏｍｐｏｕｎｄｓ，ｎａｍｅｌｙｃａｒｂｏｎ，ｈｙｄｒｏｇｅｎａｔｏｍｓａｒｅ
ｐｏｓｉｔｉｖｅｌｙｃｈａｒｇｅｄ，ｎｉｔｒｏｇｅｎａｎｄｏｘｙｇｅｎａｔｏｍｓｗｉｔｈａｎｅｇａｔｉｖｅ
ｃｈａｒｇｅ．ＡｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏＴａｂｌｅ９，ａｌｌｔｈｅＮａｔｏｍｓｉｎｂｉｕｒｅａｍｏｌｅ
ｃｕｌｅ，ＮＨ２（Ｃ）ｂａｓｅｄｏｎｔｈｅＮ（２）ａｎｄＮ（２Ａ）ａｔｏｍｈａｖｅｔｈｅ

５４８

ＣＨＩＮＥＳＥＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＥＲＧＥＴＩＣＭＡＴＥＲＩＡＬＳ
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ＷＵＪｉｎｔｉｎｇ，ＺＨＡＮＧＪｉａｎｇｕｏ，ＮＩＵＸｉａｏｑｉｎｇ，ＺＨＡＮＧＴｏｎｇｌａｉ

ｍｏｓｔＮＢＯｃｈａｒｇｅ（－０．８１５９ｅ），ｆｏｌｌｏｗｅｄｂｙＯａｔｏｍｓｏｆｔｈｅＣ
 Ｏ（Ｎ）ｇｒｏｕｐｏｆｂｉｕｒｅａ（－０．６３３９ｅ）．Ｆｒｏｍ Ｔａｂｌｅ１０，ｗｅ
ｃａｎｓｅｅｔｈａｔｏｆａｌｌｔｈｅａｔｏｍｓｏｆ１ａｍｉｎｏｂｉｕｒｅａ，Ｎ（５）ａｔｏｍｓ
ｏｆｔｈｅＮＨ２（Ｃ）ｇｒｏｕｐｈａｓｔｈｅｍｏｓｔＮＢＯｃｈａｒｇｅ（－０．８１７２ｅ），
ｓｅｃｏｎｄｌｙＯ（１）ａｔｏｍ （－０．６４４９ｅ）ａｎｄｔｈｉｒｄｌｙＯ（２）ａｔｏｍｓ
（－０．６３１４ｅ）ｏｆｔｈｅＣ Ｏ（Ｎ）ｇｒｏｕｐｏｆ１ａｍｉｎｏｂｉｕｒｅａ．
Ｏ（１），Ｏ（２）ａｎｄＮ（５）ａｔｏｍｓｏｆ１ａｍｉｎｏｂｉｕｒｅａａｒｅｔｈｅｍｏｓｔ
ｐｒｏｂａｂｌｅｃｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎ ｓｉｔｅｓ．Ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ，ＮＢＯ ｃｈａｒｇｅｃｏｎ
ｆｏｒｍｅｄｔｈｅｂｉｕｒｅａｌｉｇａｎｄｗｉｔｈｍｅｔａｌｉｏｎｓｏｆｃｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎｉｓＯ，
Ｎ（２），Ｎ（２Ａ）ａｔｏｍｓｗｈｉｌｅ，Ｏ（１），Ｏ（２）ａｎｄＮ（５）ａｔｏｍｓ
ｏｆ１ａｍｉｎｏｂｉｕｒｅａａｒｅｔｈｅｍｏｓｔｐｒｏｂａｂｌｅｃｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎｓｉｔｅｓ．

Ｔａｂｌｅ９　ＳｅｌｅｃｔｅｄＮＢＯｃｈａｒｇｅｏｆｂｉｕｒｅａｃｒｙｓｔａｌａｔｔｈｅＢ３ＬＹＰ／ｃｃｐＶＴＺ
ｌｅｖｅｌ

ａｔｏｍ ｃｈａｒｇｅ／ｅ ａｔｏｍ ｃｈａｒｇｅ／ｅ

Ｏ（１） －０．６３３９ Ｎ（１） －０．４９３７
Ｎ（２） －０．８１５９ Ｃ（１） ０．７６４６
Ｈ（１） ０．３８０１ Ｈ（２Ａ） ０．３９９５
Ｈ（２Ｂ） ０．３９９２ Ｏ（１Ａ） －０．６３３９
Ｎ（１Ａ） －０．４９３７ Ｎ（２Ａ） －０．８１５９
Ｃ（１Ａ） ０．７６４６ Ｈ（１Ａ） ０．３８０１
Ｈ（２ＡＡ） ０．３９９５ Ｈ（２ＢＡ） ０．３９９２

Ｔａｂｌｅ１０　 ＳｅｌｅｃｔｅｄＮＢＯ ｃｈａｒｇｅｏｆ１ａｍｉｎｏｂｉｕｒｅａｃｒｙｓｔａｌａｔｔｈｅ
Ｂ３ＬＹＰ／ｃｃｐＶＴＺｌｅｖｅｌ

ａｔｏｍ ｃｈａｒｇｅ／ｅ ａｔｏｍ ｃｈａｒｇｅ／ｅ

Ｏ（１） －０．６４４９ Ｏ（２） －０．６３１４
Ｎ（１） －０．６１８３ Ｎ（２） －０．４５７５
Ｎ（３） －０．４８８９ Ｎ（４） －０．４９１７
Ｎ（５） －０．８１７２ Ｃ（１） ０．７４２１
Ｃ（２） ０．７６４４ Ｈ（１Ａ） ０．３４６６
Ｈ（１Ｂ） ０．３４５３ Ｈ（２） ０．３９４１
Ｈ（３） ０．３７９２ Ｈ（４） ０．３８１４
Ｈ（５Ａ） ０．３９９１ Ｈ（５Ｂ） ０．３９７８

　　Ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌ（ＭＥＳＰ）ｓｕｒｆａｃｅｆｏｒ
ｂｉｕｒｅａａｎｄ１ａｍｉｎｏｂｉｕｒｅａｍｏｌｅｃｕｌｅｓｃａｌｃｕｌａｔｅｄａｔＢ３ＬＹＰ／ｃｃ
ｐＶＴＺｌｅｖｅｌｏｆｔｈｅｏｒｙ，ａｒｅｇｉｖｅｎｉｎＦｉｇ．４ａｎｄＦｉｇ．５，ｒｅｓｐｅｃ
ｔｉｖｅｌｙ．Ｔｈｅｒｅｄａｎｄｂｌｕｅｃｏｌｏｒｍｅａｎｓｐｏｓｉｔｉｖｅａｎｄｎｅｇａｔｉｖｅ
ｍｏｌｅｃｕｌａｒｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌ．Ｉｔｓｈｏｕｌｄｂｅｎｏｔｅｄｔｈａｔｔｈｅ
ｌａｒｇｅｓｔｎｅｇａｔｉｖｅｖａｌｕｅｏｆＭＥＳＰｄｏｅｓｎｏｔｎｅｃｅｓｓａｒｉｌｙｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄ
ｔｏｔｈｅａｔｏｍ ｗｉｔｈｔｈｅｌａｒｇｅｓｔｎｅｇａｔｉｖｅｃｈａｒｇｅ．Ｉｎｓｏｍｅｃａｓｅｓ，
ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｏｆＭＥＳＰａｌｌｏｗｔｏｐｒｅｄｉｃｔｓｕｃｃｅｓｓｆｕｌｌｙｔｈｅｃｏｏｒｄｉ
ｎａｔｉｏｎｓｉｔｅｓｉｎｍｏｌｅｃｕｌｅｓ［３３］．ＦｒｏｍＦｉｇ．４ａｎｄＦｉｇ．５，ｉｔｃａｎｂｅ
ｓｅｅｎｔｈａｔ，ｔｈｅｎｕｃｌｅｉｎａｔｕｒａｌｌｙｄｉｓｐｌａｙｔｈｅｐｏｓｉｔｉｖｅｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃ
ｐｏｔｅｎｔｉａｌ（ｓｈｏｗｎｉｎｒｅｄ）ｏｎａｌｌｍｏｌｅｃｕｌｅｓ．Ｔｈｅｓｔｒｏｎｇｎｅｇａ
ｔｉｖｅｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌ（ｓｈｏｗｎｉｎｂｌｕｅ）ｒｅｇｉｏｎａｓｓｏｃｉａｔｅｓ
ｗｉｔｈｔｈｅｌｏｎｅｐａｉｒｏｆｔｈｅｃａｒｂｏｎｙｌｇｒｏｕｐ，ｗｈｉｃｈｋｅｅｐｗｉｔｈｔｈｅ
ｐｒｅｃｅｄｉｎｇＮＢＯｃｈａｒｇｅｓｏｎａｔｏｍｓ．ＩｎＦｉｇ．４，ｔｈｅｈｉｇｈｅｓｔｎｅｇａ
ｔｉｖｅｖａｌｕｅｓｏｆｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌａｒｅｌｏｃａｔｅｄｎｅａｒｔｈｅ
Ｎ（２），Ｎ（２Ａ）ａｎｄＯ ａｔｏｍｓｏｆｔｈｅｃａｒｂｏｎｙｌｇｒｏｕｐｏｆｔｈｅｂｉ
ｕｒｅａ，ａｎｄｏｎｌｙａｓｈａｌｌｏｗｍｉｎｉｍｕｍａｐｐｅａｒｓｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｎｉｔｒｏ
ｇｅｎａｔｏｍｓｏｆｔｈｅｔｗｏａｍｉｎｏｇｒｏｕｐｓ．Ａｇａｉｎｔｈｅｎｅｇａｔｉｖｅｐｏｔｅｎ
ｔｉａｌｏｃｃｕｐｉｅｓｍａｉｎｌｙｏｎＯ（１），Ｏ（２）ａｎｄＮ（５）ａｔｏｍｓｏｆｔｈｅ
１ａｍｉｎｏｂｉｕｒｅａ，ｗｈｉｃｈｍａｙｂｅａｔｔｒａｃｔｅｄｔｏｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｐｈｉｌｅｓ．
Ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ，ｔｈｅｐｏｓｓｉｂｌｅｃｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎｓｉｔｅｓｉｎｂｉｕｒｅａｍｏｌｅｃｕｌｅ
ｗｏｕｌｄｂｅｔｈｅＯ，Ｎ（２）ａｎｄＮ（２Ａ）ａｔｏｍｓ，ｗｈｉｌｅ，Ｏ（１），
Ｏ（２）ａｎｄＮ（５）ａｔｏｍｓｏｆ１ａｍｉｎｏｂｉｕｒｅａａｒｅｔｈｅｍｏｓｔｐｒｏｂａ

ｂｌｅｃｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎｓｉｔｅ．
　　Ｉｎｏｒｄｅｒｔｏｓｔｕｄｙｔｈｅｐｏｓｓｉｂｌｅｃｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎｓｉｔｅｓｉｎｂｉｕｒｅａ
ａｎｄ１ａｍｉｎｏｂｉｕｒｅａｍｏｌｅｃｕｌｅｕｎｄｅｒｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｏｆｃｏｍｐｌｅｘ
ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ，ｔｈｒｅｅｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｈａｖｅｂｅｅｎｃａｒｒｉｅｄｏｕｔ，ｗｈａｔ
ｗｅｃａｎｏｂｔａｉｎｔｈａｔＯ，Ｎ（２）ａｎｄＮ（２Ａ）ａｔｏｍｓｏｆｂｉｕｒｅａａｒｅ
ｔｈｅｍｏｓｔｐｒｏｂａｂｌｅｃｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎｓｉｔｅｓ，ｗｈｉｌｅＯ（１），Ｏ（２）ａｎｄ
Ｎ（５）ａｔｏｍｓｏｆ１ａｍｉｎｏｂｉｕｒｅａａｒｅｔｈｅｍｏｓｔｐｒｏｂａｂｌｅｃｏｏｒｄｉ
ｎａｔｉｏｎｓｉｔｅ．

Ｆｉｇ．４　 ＭＥＳＰ ｓｕｒｆａｃｅｆｏｒｂｉｕｒｅａｍｏｌｅｃｕｌｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ａｔＢ３ＬＹＰ／
ｃｃｐＶＴＺｌｅｖｅｌｏｆｔｈｅｏｒｙ

Ｆｉｇ．５　 ＭＥＳＰ ｓｕｒｆａｃｅｆｏｒ１ａｍｉｎｏｂｉｕｒｅａ ｍｏｌｅｃｕｌｅ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ａｔ
Ｂ３ＬＹＰ／ｃｃｐＶＴＺｌｅｖｅｌｏｆｔｈｅｏｒｙ

４　Ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎ
　　（１）Ｔｈｅｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｏｆ１ａｍｉｎｏｂｉｕｒｅａｉｓｃｕｌｔｕｒｅｄｗｉｔｈ
ｓｌｏｗｅｖａｐｏｒａｔｉｏｎｍｅｔｈｏｄ．Ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｃｒｙｓｔａｌ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ１ａｍｉｎｏｂｉｕｒｅａａｒｅｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｂｙＸｒａｙｓｉｎｇｌｅ
ｃｒｙｓｔａｌｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎａｎａｌｙｓｉｓ．
　　（２）ＤＦＴＢ３ＬＹＰｍｅｔｈｏｄｗｉｔｈｃｃｐＶＴＺｂａｓｉｓｓｅｔｉｓｅｍ
ｐｌｏｙｅｄｔｏｏｐｔｉｍｉｚｅｔｈｅｇｅｏｍｅｔｒｉｅｓｏｆｂｉｕｒｅａａｎｄ１ａｍｉｎｏｂｉ
ｕｒｅａｃｏｍｐｏｕｎｄｓｆｏｒｔｈｅｆｉｒｓｔｔｉｍｅ．Ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｏｆｔｉｔｌｅ
ｃｏｍｐｏｕｎｄｓｏｂｔａｉｎｅｄｆｒｏｍｔｈｅＸｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎａｒｅｕｓｅｄｆｏｒｔｈｅ
ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎｗｉｔｈｔｈｅＧａｕｓｓｉａｎ０３ ｐｒｏｇｒａｍ ｐａｃｋａｇｅ．Ｔｈｅ
ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌｒｅｓｕｌｔｓｏｂｔａｉｎｅｄａｔＢ３ＬＹＰ／ｃｃｐＶＴＺｌｅｖｅｌｏｆｔｈｅ
ｏｒｉｅｓｇｉｖｅａｒｅｍａｒｋａｂｌｙｇｏｏｄｄｅｓｃｒｉｐｔｉｏｎｏｆｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｇｅ
ｏｍｅｔｒｙ．
　　（３）ＱｕａｎｔｕｍｃｈｅｍｉｃａｌｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｏｆＭｕｌｌｉｋｅｎｃｈａｒｇｅ
ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎａｎｄｔｈｅＮＢＯａｎａｌｙｓｉｓｒｅｓｕｌｔａｎｄｍｏｌｅｃｕｌａｒｅｌｅｃｔｒｏ
ｓｔａｔｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌｆｏｒｔｉｔｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓｕｓｉｎｇＢ３ＬＹＰ／ｃｃｐＶＴＺｌｅｖ
ｅｌｓｏｆｔｈｅｏｒｙｓｈｏｗｔｈａｔｔｈｅＯ，Ｎ（２）ａｎｄＮ（２Ａ）ａｔｏｍｓｏｆｂｉ
ｕｒｅａａｒｅｔｈｅｍｏｓｔｐｒｏｂａｂｌｅｃｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎｓｉｔｅ，ｗｈｉｌｅＯ（１），
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