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几种磺酰脲类除草剂的1H NMR谱的理论研究  

刘兴艳, 廖显威, 陈国力, 张红梅, 范志金

四川师范大学 化学与材料科学学院，成都 610066 
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摘要  在HF/6-31G(d)水平上对8种N-(4′-甲基嘧啶)-N-取代基-2-硝基苯磺酰脲化合物I1-8进行全参数优化和

振动分析，并在HF/6-31G(d)水平上所得的优化构型的基础上，用GIAO方法在B3LYP/6-31G(d)水平上计算了

它们的核磁共振氢谱，计算结果与实验值较为吻合. 
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