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ａｔｏｍ Ⅰ Ⅲ Ⅳ Ⅴ

Ｏ（１４，１５，１７，１８，２１，２２） －０．６２１ －０．４４４，－０．４９８，－０．４６５，

－０．４５８，－０．５３１，－０．４３９，

－０．４３２，－０．３４０，－０．３３９，

－０．４３２，－０．３３７，－０．４２７

－０．３９８，－０．３９３，－０．３９９，

－０．３９９，－０．３９２，－０．３９５
Ｈ（１５，１６，１９，２０，２４，２３） ０．４７０ ０．５０１，　０．４９５， ０．４９８，

０．５０３，　０．４９７， ０．４９８

０．４１８，　０．４０２， ０．４１９，

０．４０２，　０．４０５， ０．４１８

０．４４９， ０．４５１， ０．４４９，

０．４４９， ０．４５０， ０．４４９
Ｎ（９，１１，７） ０．９２９ ０．７３６，　０．７３８， ０．７４６ ０．２５７，　０．２５９， ０．２５１ ０．３７１， ０．３７１， ０．３６９
Ｎ（８，１０，１２） －１．０５９ －０．９７３，－０．９７３，－０．９８３ －０．７３１，－０．７３１，－０．７３２ －０．７４７，－０．７４３，－０．７４４
Ｃ（１，３，５） ０．０４３ －０．０２４，－０．００９，－０．００９ ０．０２３，　０．０２２，０．０２２ －０．０６６，－０．０３３，－０．０１３
Ｃ（２，４，６） ０．３８８ ０．１８６，　０．１７７， ０．１８８ ０．２２９，　０．２３１，０．２３４ ０．２８７，　０．３１１，０．２７３
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ｉｓｏｌａｔｅｄＴＡＴＢｍｏｌｅｃｕｌｅａｎｄｔｈｅＫＨ５５０１＋ＴＡＴＢｍｉｘｅｄｓｙｓｔｅｍｓ

ａ．ｕ．

ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ ＥＨＯＭＯ
１） ＥＬＵＭＯ

２） ΔＥ３）

Ⅰ －０．３２０１ －０．１８１６ ０．１３８５

Ⅲ －０．３４８１ －０．２２０８ ０．１２７３

Ⅳ －０．２１８２ －０．１４６９ ０．０７１３

Ⅴ －０．２３８１ －０．１５１８ ０．０８６３

　Ｎｏｔｅ：１）ＨＯＭＥ，ｈｉｇｈｅｓｔｏｃｃｕｐｉｅｄｍｏｌｅｃｕｌａｒｏｒｂｉｔａｌ；２）ＬＵＭＯ，

ｌｏｗｅｓｔｕｎｏｃｃｕｐｉｅｄｍｏｌｅｃｕｌａｒｏｒｂｉｔａｌ；３）ΔＥ＝ＥＬＵＭＯ－ＥＨＯＭＯ．
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ＬＤＡ／ＰＷ ｍｅｔｈｏｄ

ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ Ｅ１）ｔｏｔａｌ／ａ．ｕ． ΔＥ２）／ｋＪ·ｍｏｌ－１

ＴＡＴＢ －１００４．５１８９７０
ＫＨ５５０１ －６８６．８４７０３１

Ⅲ －１６９１．３８３９１１ －４７．０２３

Ⅳ －１６９１．３８９６０４ －６１．９７０

Ⅴ －１６９１．３８０９３６ －３９．２１２

　Ｎｏｔｅ：１）Ｔｏｔａｌｅｎｅｒｇｙｏｆｃａｌｃｕｌａｔｅｄｓｙｓｔｅｍ；

２）ΔＥ＝Ｅｓｙｓｔｅｍ（ＴＡＴＢ＋ＫＨ５５０１）－ＥｉｓｏｌａｔｅＴＡＴＢ－ＥｉｓｏｌａｔｅＫＨ５５０１．
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［１］ＳｈａｒｍａＪ，ＧａｒｒｅｔｔＷ Ｌ，ＯｗｅｎｓＦＪ，ｅｔａｌ．Ｘｒａｙｐｈｏｔｏｅｌｅｃｔｒｏｎ
ｓｔｕｄｙｏｆｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔｒｕｃｔｕｒｅ，ｕｌｔｒａｖｉｏｌｅｔ，ａｎｄｉｓｏｔｈｅｒｍａｌｄｅｃｏｍ
ｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆ１，３，５ｔｒｉａｍｉｎｏ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ［Ｊ］．ＪＰｈｙｓ
Ｃｈｅｍ，１９８２，８６（９）：１６５７－１６６１．

［２］ＡｌｌｅｎＨ Ｃ．Ｂｏｎｄｉｎｇａｇｅｎｔｆｏｒｎｉｔｒａｍｉｎｅｓｉｎｒｏｃｋｅｔｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓ
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［Ｒ］．４３８９２６３：１９８３．
［３］ＫｉｎｃａｉｄＪＦ，ＲｅｅｄＲ．ＢｏｎｄｉｎｇａｇｅｎｔｆｏｒＨＭＸ［Ｒ］．４３５０５４２：

１９８２．
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ＪＩＧｕａｎｇｆｕ．ＴｈｅｓｕｒｆａｃｅｓｔａｔｅｏｆＴＡＴＢａｎｄａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓｔｕｄｙｏｆ
ｕｓｉｎｇｏｆｃｏｕｐｌｉｎｇａｇｅｎｔｓｉｎａｄｈｅｓｉｖｅｏｆＴＡＴＢ［Ｄ］．Ｃｈｅｎｇｄｕ：Ｓｉ
ｃｈｕａｎｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，１９９６．

［５］ＭａｒｔｉｎＥＣ，ＹｅｅＲＹ．Ｅｆｆｅｃｔｏｆｓｕｒｆａｃｅｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓａｎｄｍｅｃｈａｎｉ
ｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＰＢＸｓｏｎｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ［Ｒ］．ＮＷＣＴＰ
６５６０：１９８４．
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，２００３，１１（５）：４１３－４１６．
ＬＩＵＸｕｅｙｏｎｇ，ＣＨＡＮＧＫｕｎ，ＷＡＮＧＬｉｎ．Ｉｎｆｌｕｅｎｃｅｏｆｃｏｕｐｌｉｎｇ
ａｇｅｎｔｓｏｎｓｕｒｆａｃｅｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓａｎｄｍｅｃｈａｎｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＴＡＴＢ
ｍｏｌｄｉｎｇｐｏｗｄｅｒ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＳｙｎｔｈｅｔｉｃＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，
２００３，１１（５）：４１３－４１６．
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［Ｊ］．
¨'(ÈÉy�&}~

，２００１，１７（４）：１３１－１３３．
ＬＩＵＧｕｉｌｉｎ，ＺＨＡＮＧＷｅｎｃｈｕａｎ，ＪＩＧｕａｎｇｆｕ，ｅｔａｌ．Ｓｔｕｄｙｏｎ
ｃｏｕｐｌｉｎｇｍｅｃｈａｎｉｓｍｂｅｔｗｅｅｎｃｏｕｐｌｉｎｇａｇｅｎｔａｎｄＴＡＴＢ［Ｊ］．Ｐｏｌｙ
ｍｅｒＭａｔｅｒｉａｌｓＳｃｉｅｎｃｅａｎｄＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，２００１，１７（４）：１３１－１３３．

［８］ＬＩＪｉｎｓｈａｎ，ＸＩＡＯＨｅｍｉｎｇ，ＤＯＮＧＨａｉｓｈａｎ．Ｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｉｎ
ｔｅｒａｃｔｉｏｎｓｏｆＴＡＴＢｗｉｔｈｄｉｆｌｕｏｒｏｍｅｔｈａｎｅａｎｄｐｏｌｙｖｉｎｙｌｉｄｅｎｅｆｌｕ
ｏｒｉｄｅ［Ｊ］．ＡｃｔａＣｈｉｍＳｉｎｉｃａ，２００１，５９（５）：６５３６５８．

［９］ＸＩＡＯ Ｈｅｍｉｎｇ，ＬＩＪｉｎｓｈａｎ，ＤＯＮＧ Ｈａｉｓｈａｎ．Ａ ｑｕａｎｔｕｍ
ｃｈｅｍｉｃａｌｓｔｕｄｙｏｆＰＢＸ：ｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓｏｆＴＡＴＢｗｉｔｈ
ＣＨ２Ｆ２ａｎｄｗｉｔｈｌｉｎｅａｒｆｌｕｏｒｉｎｅｃｏｎｔａｉｎｉｎｇｐｏｌｙｍｅｒｓ［Ｊ］．ＪＰｈｙｓ
ＯｒｇＣｈｅｍＰｈｙｓ，２００１，１４（９）：６４４－４６９．
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［Ｊ］．
8��4

，１９９９，５７（１１）：１２０６１２１２．
ＸＩＡＯＨｅｍｉｎｇ，ＣＨＥＮＺｈａｏｘｕ．Ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｓｔｕｄｙｏｎｔａｕｔｏｍｅｒ
ｉｚａｔｉｏｎｗｉｔｈｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｏｒｙ（ＤＦＴ）［Ｊ］．ＡｃｔａＣｈｉｍＳｉｎ
ｉｃａ，１９９９，５７（１１）：１２０６－１２１２．

［１１］ＤｅｌｌｅｙＢ．Ａｎａｌｙｔｉｃｅｎｅｒｇｙｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓｉｎｔｈｅｎｕｍｅｒｉｃａｌｌｏｃａｌｄｅｎ
ｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌａｐｐｒｏａｃｈ［Ｊ］．ＪＣｈｅｍＰｈｙｓ，１９９１，９４（１１）：７２４５
－７２５０．
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［Ｊ］．
Ç©ÈÉ

，２００４，１２（４）：２２２－２２６．
ＺＨＡＮＧＣａｏｙａｎｇ，ＳＨＵＹｕａｎｊｉｅ，ＷＡＮＧＸｉｎｆｅｎｇ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅ
ｏｒｅｔｉｃａｌｓｔｕｄｙｏｎｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓａｎｄｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｆｕｒａｚａｎａｎｄｉｔｓｒａｄｉ
ｃａｌｓ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ（ＨａｎｎｅｎｇＣａｉｌ
ｉａｏ），２００４，１２（４）：２２２－２２６．
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