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１　αＲＤＸZ[*+\

ＭＯＲＳ６ＳＣＦＦ
Îo

Ｔａｂｌｅ１　ＴｈｅＭＯＲＳ６ＳＣＦＦｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒαＲＤＸｓｏｌｉｄｅｘｐｌｏｓｉｖｅ

ｂｏｎｄ ｂ０ ｋｂ１ ｋｂ２ ｋｂ３

ｎ＿３ｒ ｃ＿４ １．５０７６ ２４８．３２０５ －４９６．６４１０ ５７９．４０６２
ｎ＿３ｒ ｎ＿３ｏ １．３６３１ ３８６．３５８５ －７７２．７１７０ ９０１．４９０３
ｃ＿４ ｈ＿１ １．０９１１ ３９０．３３５９ －７８０．６７１８ ９１０．７７０８
ｎ＿３ｏ ｏ＿１ １．１９６０ ９０２．０２０８ －１８０４．０４１６ ２１０４．６８５１

ａｎｇｌｅ θ０ ｋθ１ ｋθ２ ｋθ３

ｃ＿４ ｎ＿３ｒ ｃ＿４ １０８．５０３６ １０６．５０２０ －１９．４０４７ －２２．５３５８
ｃ＿４ ｎ＿３ｒ ｎ＿３ｏ １０７．１５６０ ８９．５６７８ －１５．０３８４ －１８．８３６１
ｎ＿３ｒ ｃ＿４ ｎ＿３ｒ １０６．６９２３ ７８．２５３１ －１２．７５５３ －１６．４２５３
ｎ＿３ｒ ｃ＿４ ｈ＿１ １１２．５９４８ ５６．２９７４ －５．３２０１ －１１．５４６６
ｈ＿１ ｃ＿４ ｈ＿１ ８５．０６１４ ４２．５３０７ －４．９３７８ －８．７７８３
ｎ＿３ｒ ｎ＿３ｏ ｏ＿１ １１０．７３４０ ５５．３６７０ －３７．２３４３ －１６．１２２９
ｏ＿１ ｎ＿３ｏ ｏ＿１ １２７．８８５０ ６３．９４２５ －５７．６８２５ －２１．６９５７

ｄｉｈｅｄｒａｌ ｋ１ ｋ２ ｋ３

ｃ＿４ ｎ＿３ｒ ｃ＿４ ｎ＿３ｒ －２１．５８５７ １２．８９３３ －４．４４１３
ｃ＿４ ｎ＿３ｒ ｃ＿４ ｈ＿１ ２．５７５２ ０．１７８８ －０．０７９９
ｎ＿３ｏ ｎ＿３ｒ ｃ＿４ ｎ＿３ｒ －０．２１６１ －２．５３９３ －０．５５２４
ｎ＿３ｏ ｎ＿３ｒ ｃ＿４ ｈ＿１ ３．９５１２ －０．２０３７ ０．１８９０
ｃ＿４ ｎ＿３ｒ ｎ＿３ｏ ｏ＿１ －２．０５８８ ２．４８８６ －０．４５４８

ｏｕｔｏｆｐｌａｎｅ ｋχ

ｃ＿４ ｎ＿３ｒ ｃ＿４ ｎ＿３ｏ ４．２６９２
ｎ＿３ｒ ｎ＿３ｏ ｏ＿１ ｏ＿１ １２．１１６１

ｂｏｎｄｂｏｎｄ ｋｂｂ′

ｃ＿４ ｎ＿３ｒ ｃ＿４ １３．４１１４
ｃ＿４ ｎ＿３ｒ ｎ＿３ｏ ７７．４５１４
ｎ＿３ｒ ｃ＿４ ｎ＿３ｒ １２８．７４２１
ｎ＿３ｒ ｃ＿４ ｈ＿１ ３０．４１１６
ｈ＿１ ｃ＿４ ｈ＿１ ２６．３７２９
ｎ＿３ｒ ｎ＿３ｏ ｏ＿１ １５７．０４２３
ｏ＿１ ｎ＿３ｏ ｏ＿１ １９８．０８２０

４５

ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ，Ｖｏｌ．２６，Ｎｏ．１，２０１８（５３－５８）
!"#$
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１　

Ｔａｂｌｅ１　Ｃｏｎｔｉｎｕｅｄ

ｂｏｎｄａｎｇｌｅ ｋｂθ１ ｋｂθ２

ｃ＿４ ｎ＿３ｒ ｃ＿４ ３２．５４９９ ３２．５４９９
ｃ＿４ ｎ＿３ｒ ｎ＿３ｏ ３５．９０６５ ５５．３８７７
ｎ＿３ｒ ｃ＿４ ｎ＿３ｒ ５４．１４６４ ５４．１４６４
ｎ＿３ｒ ｃ＿４ ｈ＿１ ３８．４２１５ １２．８１６９
ｈ＿１ ｃ＿４ ｈ＿１ ０．２２１２ ０．２２１２
ｎ＿３ｒ ｎ＿３ｏ ｏ＿１ ６１．９７６４ ７６．５６５２
ｏ＿１ ｎ＿３ｏ ｏ＿１ ８７．０３３０ ８７．０３３０

ｂｏｎｄｉｎｃｒｅｍｅｎｔ δ

ｈ＿１ ｃ＿４ ０．０８２９
ｎ＿３ｒ ｃ＿４ －０．１９９９
ｎ＿３ｏ ｎ＿３ｒ ０．００９７
ｏ＿１ ｎ＿３ｏ －０．３６９８

ｖｄＷ ｒ０ Ｄ０ ｙ Ｃ６ ｒｃ

ｃ＿４ ｃ＿４ ２．７０９６ ０．２７２７ １７．４９９１ ９３３．７５８１ １５．３０００
ｃ＿４ ｈ＿１ ２．７０６９ ０．２１７６ １１．８８８４ １５７．６０２４ １２．９５００
ｃ＿４ ｎ＿３ｒ ３．０４４５ ０．１１２０ １６．３６６５ ３４５．３４９５ １４．９５００
ｃ＿４ ｎ＿３ｏ ３．０４４５ ０．１１２０ １６．３６６５ ３４５．３４９５ １４．９５００
ｃ＿４ ｏ＿１ ３．０１６４ ０．３１６３ １４．５９６６ ７３０．５２７０ １４．７５００
ｈ＿１ ｈ＿１ ２．７０４１ ０．１７３７ ６．２７７８ ２６．６００６ １０．６０００
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