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　　ΔρＢＣＰ＝０７５ΔＬ－０．０００６，Ｒ

２＝０．９９；

　　ΔρＢＣＰ＝０．２２３ΔＯ－０．００２３，Ｒ
２＝０９８；
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ｂｏｎｄｏｒｄｅｒ
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ΔρＢＣＰ／ａ．ｕ．

ｍｏｎｏｍｅｒ ｃｏｍｐｌｅｘ

Ⅰ Ｎ（１８）—Ｎ（２２） １．３９５ １．３７１ １７８．１ ２０５．４ ０．６３ ０．７２ ０．３３７８ ０．３５５６

Ⅱ
Ｎ（１７）—Ｎ（２１） １．３９５ １．３９０ １７８．１ １８４．２ ０．６３ ０．６６ ０．３３７８ ０．３４１２
Ｎ（３０）—Ｎ（３２） １．４２０ １．４０５ １８１．４ １９８．１ ０．５２ ０．５８ ０．３１７６ ０．３２８２

Ⅲ Ｎ（３０）—Ｎ（３２） １．４２０ １．４０９ １８１．４ １９１．７ ０．５２ ０．５６ ０．３１７６ ０．３２４８

Ⅳ Ｎ（３０）—Ｎ（３２） １．４２０ １．４０１ １８１．４ ２０２．３ ０．５２ ０．５９ ０．３１７６ ０．３３０９

Ⅴ Ｎ（２９）—Ｎ（３１） １．４２０ １．４１２ １８１．４ １９１．９ ０．５２ ０．５５ ０．３１７６ ０．３２２９

Ⅵ
Ｎ（１８）—Ｎ（２２） １．３９５ １．３８２ １７８．１ １９２．４ ０．６３ ０．６８ ０．３３７８ ０．３４７２
Ｎ（２９）—Ｎ（３１） １．４２０ １．４１４ １８１．４ １９０．４ ０．５２ ０．５５ ０．３１７６ ０．３２１６

　　
ÉÖ

，
�nMSa5Wqr�G8e©wxW4

55k/Ó#�Q

，
�uHxW545(��

ＣＬ２０
deWåC�G5kÈ

。

３．４　
&'klmno2g

　　
«�89tu

，
"#=>5"#Zk¬��+

,<C¬Õ

，
ëw=>ñ�®?

Ｈ５０&"#R¯Zk

�0vw?R5j�

：
°"#¯��A

０．２３ｅ
5Z

k\

，Ｈ５０±�A

０．４ｍ［３０］，
ÈÉ<×.è4²JZ[

³Z345

ＡＤＣＨ［３１］（ＨｉｒｓｈｆｅｌｄＡｔｏｍ Ｃｈａｒｇｅｗｉｔｈ
ＡｔｏｍｄｉｐｏｌｅＭｏｍｅｎｔｃｏｒｒｅｃｔｅｄ）

Zk.`H

ＣＬ２０
×

."#Zk

，
ÊË�<C�G

。
ct

３
ì�

，
IJKa

ＣＬ２０
"#Zk�A�2!"#5Zk

，
wZk�G

�*�5"#&45./0345k/�0vw´

h

３　ＤＮＰ／ＣＬ２０
IJKa×."#Zk

Ｔａｂｌｅ３　ＳｅｌｅｃｔｅｄｔｈｅｃｈａｒｇｅｏｆｎｉｔｒｏｇｒｏｕｐｓｉｎＤＮＰ／ＣＬ２０

ｃｏｍｐｌｅｘｅｓ

ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｐａｒａｍｅｔｅｒ
ｃｈａｒｇｅ／ｅ

ｍｏｎｏｍｅｒ ｃｏｍｐｌｅｘ

Ⅰ Ｎ（２２）—Ｏ（２５）—Ｏ（２６） －０．１１９１ －０．１４９９
Ｎ（３１）—Ｏ（３３）—Ｏ（３４） －０．０４１０ －０．０５６２
Ｎ（３２）—Ｏ（３５）—Ｏ（３６） －０．０４１０ －０．０９０３
Ｎ（４３）—Ｏ（４４）—Ｏ（４５） －０．１０６０ －０．１１６４

Ⅱ Ｎ（２１）—Ｏ（２３）—Ｏ（２４） －０．１１９１ －０．１３４３
Ｎ（３２）—Ｏ（３５）—Ｏ（３６） －０．０４１０ －０．０８８０
Ｎ（４３）—Ｏ（４４）—Ｏ（４５） －０．１０６０ －０．１１６１

Ⅲ Ｎ（３１）—Ｏ（３３）—Ｏ（３４） －０．０４１０ －０．０９０１
Ｎ（３２）—Ｏ（３５）—Ｏ（３６） －０．０４１０ －０．０８８０
Ｎ（４２）—Ｏ（４６）—Ｏ（４７） －０．０９３９ －０．０１８９

Ⅳ Ｎ（３２）—Ｏ（３５）—Ｏ（３６） －０．０４１０ －０．１３４２
Ｎ（４２）—Ｏ（４６）—Ｏ（４７） －０．０９３９ －０．０１０３

Ⅴ Ｎ（３１）—Ｏ（３３）—Ｏ（３４） －０．０４１０ －０．１１０４

Ⅵ Ｎ（２２）—Ｏ（２５）—Ｏ（２６） －０．１１９１ －０．１７２２
Ｎ（３１）—Ｏ（３３）—Ｏ（３４） －０．０４１０ －０．０６４３
Ｎ（４２）—Ｏ（４６）—Ｏ（４７） －０．０９３９ －０．１１１７
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Ｔａｂｌｅ４　ＴｏｐｏｌｏｇｉｃａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｅｌｅｃｔｒｏｎｄｅｎｓｉｔｙａｔｔｈｅｂｏｎｄｃｒｉｔｉｃａｌｐｏｉｎｔｆｏｒＤＮＰ／ＣＬ２０ｃｏｍｐｌｅｘ ａ．ｕ．

ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ ρ（ｒ）

Δ２ρ（ｒ） Ｖ（ｒ） Ｇ（ｒ） Ｈ（ｒ）

Ⅰ Ｏ（２５）…Ｈ（４８） ０．００３３ ０．０１２９ －０．００１８ ０．００２５ ０．０００７
Ｏ（２６）…Ｈ（４９） ０．０１９２ ０．０７０８ －０．０１２９ ０．０１５３ ０．００２４

Ⅱ Ｏ（２４）…Ｈ（４８） ０．００６４ ０．０２３９ －０．００３９ ０００４９ ０．００１１
Ｏ（３６）…Ｈ（４９） ０．０１７９ ０．０６９８ －０．０１２１ ０．０１４８ ０．００２７

Ⅲ Ｈ（１３）…Ｏ（４６） ０．００８０ ０．０２９２ －０．００４９ ０．００６１ ０．００１２
Ｈ（１４）…Ｏ（４６） ０．００９２ ０．０３６４ －０．００５８ ０．００７４ ０．００１７
Ｏ（３５）…Ｏ（４４） ０．００５４ ０．０２０５ －０．００４１ ０．００４６ ０．０００５
Ｎ（２９）…Ｏ（４４） ０．００４４ ０．０１７７ －０．００３１ ０．００３８ ０．０００７

Ⅳ Ｈ（１３）…Ｏ（４６） ０．００７８ ０．０２８３ －０．００４５ ０．００５８ ０．００１３
Ｈ（１４）…Ｎ（３９） ０．０１２４ ０．０４０５ －０．００６３ ０．００８２ ０．００１９
Ｏ（１０）…Ｏ（４６） ０．００４３ ０．０１８６ －０．００３１ ０．００３９ ０．０００８
Ｏ（３５）…Ｈ（４９） ０．０１６４ ０．０７０７ －０．０１１６ ０．０１４６ ０．００３０

Ⅴ Ｏ（４４）…Ｎ（２９） ０．００３８ ０．０１５８ －０．００２７ ０．００３３ ０．０００６
Ｈ（２７）…Ｏ（４６） ０．００５９ ０．０２２１ －０．００３７ ０．００４６ ０．０００９
Ｏ（２８）…Ｏ（４６） ０．０１０２ ０．０３９５ －０．００６３ ０．００８１ ０．００１８

Ⅵ Ｏ（２６）…Ｈ（４８） ０．００８７ ０．０３１５ －０．００５１ ０．００６５ ０．００１４
Ｏ（３３）…Ｈ（４８） ０．００５９ ０．０２１７ －０．００３５ ０．００４５ ０．０００９
Ｈ（２８）…Ｏ（４５） ０．０１５４ ０．０６２６ －０．０１０１ ０．０１２９ ０．００２８

　Ｎｏｔｅ：ρ（ｒ）ｉｓｔｈｅｄｅｎｓｉｔｙｏｆａｌｌｅｌｅｃｔｒｏｎｓ；

Δ２ρｉｓｔｈｅｓｉｇｎｏｆＬａｐｌａｃｉａｎｏｆｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｄｅｎｓｉｔｙ；Ｖ（ｒ）ｉｓｔｈｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｙｄｅｎｓｉｔｙ；Ｇ（ｒ）ｉｓＬａｇｒａｎｇｉａｎｋｉｎｅｔｉｃｅｎｅｒ

ｇｙ；Ｈ（ｒ）ｉｓｔｈｅｅｎｅｒｇｙｄｅｎｓｉｔｙ．
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