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摘　要：在 ＨＦ／６３１Ｇ（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

Ｉ１８进行全参数优化和振动分析，并在 ＨＦ／６３１Ｇ（ｄ）水平上所得的优化构型的基础上，用

ＧＩＡＯ方法在Ｂ３ＬＹＰ／６３１Ｇ（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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磺酰脲类除草剂是目前世界上使用量最大的一类除草剂，它是由美国杜邦公司于２０

世纪７０年代Ｌｅｖｉｔｔ等首次开发和报道了磺酰脲类除草剂氯磺隆的除草活性
［１，２］，并于８０

年代开发出来的高效、广谱、低毒、高选择性除草剂．其问世标志着除草剂进入超高效

时代．此类除草剂对许多一年生或多年生杂草有特效，广泛应用于防除稻田、大豆田、

玉米田、麦类作物田、油菜田、草坪和其他非耕地杂草［３］．目前有关磺酰脲类除草剂的

专利有４００多项，已商品化的有３０多种．这类除草剂有很高的除草效果，用量一般为２

～１００ｇ／ｈｍ
２，比传统除草剂的除草效果高１００～１０００倍

［４］．我国目前广泛应用的磺酰

脲类除草剂品种主要有苄嘧磺隆、胺苯磺隆、氯磺隆、吡嘧磺隆、苯磺隆、玉嘧磺隆、烟

嘧磺隆、氯嘧磺隆等［５］．另外，我国自主创制的磺酰脲类除草剂单嘧磺隆、单嘧磺酯等

也取得了临时登记进入市场．目前，这些磺酰脲类除草剂能防除大多数阔叶杂草，对
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禾本科杂草也有一定的抑制效果．本文利用量子化学 ＨＦ方法和Ｂ３ＬＹＰ方法对８种Ｎ

（４′甲基嘧啶）Ｎ取代基２硝基苯磺酰脲化合物的结构和化学位移进行了理论研究，并将

化学位移的理论计算值与实验结果值进行比较，进一步从理论角度确证该化合物的结构．

１　计算方法
鉴于化合物体系较大，用大基组计算比较困难，我们采用量子化学方法分别在 ＨＦ／

６３１Ｇ（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Ｉ１８进行全参

数优化和振动分析，并在ＨＦ／６３１Ｇ（ｄ）水平上所得的优化构型的基础上，用ＧＩＡＯ方法

在Ｂ３ＬＹＰ／６３１Ｇ（ｄ）水平上计算了它们的核磁共振氢谱．所有计算均采用Ｇａｕｓｓｉａｎ９８程

序完成．

２　构型优化
我们在ＨＦ／６３１Ｇ（ｄ）水平上优化了化合物Ｉ１８，并进行了振动分析．化合物Ｉ１８的结

构如图１所示，表１中列出了８种化合物优化构型的部分几何参数．

　　　　　　Ｉ１　　　　Ｉ２　　　　Ｉ３　　　　Ｉ４　　　　Ｉ５　　　　Ｉ６　　　 　　Ｉ７　　 　Ｉ８

Ｒ：－ＣＨ３　－Ｃ２Ｈ５　狀－Ｃ３Ｈ７　狀－Ｃ４Ｈ９　狀－Ｃ５Ｈ１１　犻－Ｃ４Ｈ９　　　犻－Ｃ５Ｈ１１　－Ｈ

图１　化合物Ｉ１８的结构图

Ｆｉｇ．１　ＳｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄｓＩ１８

表１　化合物犐１８优化构型的键长（狀犿）、键角（°）及二面角（°）

Ｔａｂｌｅ１　Ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓ（ｎｍ），ｂｏｎｄａｎｇｌｅｓ（°）ａｎｄｔｏｒｓｉｏｎａｎｇｌｅｓ（°）ｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄｓＩ１８

Ｉ１ Ｉ２ Ｉ３ Ｉ４ Ｉ５ Ｉ６ Ｉ７ Ｉ８

Ｃ（１）Ｏ（２） ０．１２２２ ０．１２２２ ０．１２２４ ０．１２２１ ０．１２２１ ０．１２２４ ０．１２２３ ０．１２２５

Ｃ（１）Ｎ（３） ０．１３３８ ０．１３９８ ０．１３９１ ０．１４０１ ０．１４０１ ０．１４０１ ０．１４０１ ０．１３９３

Ｎ（３）Ｓ（４） ０．１７２４ ０．１７２３ ０．１７２５ ０．１７２１ ０．１７２１ ０．１７３０ ０．１７２１ ０．１７２７

Ｃ（１）Ｎ（５） ０．１３７６ ０．１３６８ ０．１３７７ ０．１３７０ ０．１３７０ ０．１３６１ ０．１３６６ ０．１３５９

Ｎ（５）Ｒ（６） ０．１４７５ ０．１４８２ ０．１４８７ ０．１４８２ ０．１４８２ ０．１４８４ ０．１４８４ ０．０９９５

Ｎ（５）Ｃ（７） ０．１３８６ ０．１４００ ０．１３８７ ０．１３９７ ０．１３９７ ０．１４０９ ０．１４００ ０．１３８４

Ｏ（２）Ｃ（１）Ｎ（３） １１６．０３ １１７．３１ １１４．８９ １１７．０１ １１７．０１ １１６．４３ １１６．９２ １１７．２６

Ｃ（１）Ｎ（３）Ｓ（４） １３２．４２ １３２．１７ １３３．４０ １３２．１２ １３２．１１ １３３．７３ １３２．２３ １３１．４８

Ｏ（２）Ｃ（１）Ｎ（５） １２２．０３ １２３．１１ １２１．９６ １２３．２５ １２３．２５ １２３．８７ １２３．１８ １２１．１６

Ｒ（６）Ｎ（５）Ｃ（７） １１８．０３ １１８．４７ １１８．６５ １１９．０４ １１９．０３ １１８．４３ １１８．５３ １１４．５９

Ｏ（２）Ｃ（１）Ｎ（５）Ｃ（６） ２５．８４ ２４．３４ ２２．９８ ２６．５７ ２６．５８ ２０．５３ ２６．７７ １５．０１

Ｏ（２）Ｃ（１）Ｎ（５）Ｃ（７） １４４．５７ １４０．３９ １５０．４７ １４３．２１ １４３．１８ １５０．５０ １４５．５５ １５６．０７

Ｏ（２）Ｃ（１）Ｎ（３）Ｓ（４） １５９．９７ １４３．８８ １６０．１４ １４２．９４ １４２．９５ １４３．８３ １４０．７７ １４８．５７

Ｎ（５）Ｃ（１）Ｎ（３）Ｓ（４） １８．０９ ３１．７１ １８．１８ ３３．９４ ３３．９３ ３０．６６ ３５．８４ ３１．０２

２１２ 波　　谱　　学　　杂　　志　　　　　　　　　第２５卷　



　　从表１中我们不难发现：８种化合物分子的构型较为相同，但随着Ｎ（５）位上取代基

的不同略有差异．分子存在３个独立的平面，即嘧啶平面、苯环平面和脲桥平面．

３　振动分析

判断分子是否处于稳定构型的一个重要方法是看它的振动光谱是否出现虚频率［６］，

我们在ＨＦ／６３１Ｇ（ｄ）水平上对上述化合物进行振动分析，其振动光谱均未出现虚频率，

说明构型优化基本合理，分子是稳定的．表２列出了在 ＨＦ／６３１Ｇ（ｄ）水平上计算得到的

化合物Ｉ１８的前３个振动频率．

表２　化合物犐１８的最低３个振动频率（犎犉／６３１犌（犱））

Ｔａｂｌｅ２　ＴｈｅｔｈｒｅｅｌｏｗｅｓｔｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌｆｒｅｑｕｅｎｃｅｓｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄｓＩ１８ｐｒｅｄｉｃｔｅｄａｔＨＦ／６３１Ｇ（ｄ）

化合物 频率／ｃｍ－１（Ｃａｌ．） 化合物 频率／ｃｍ－１（Ｃａｌ．）

Ｉ１ １４．８８０８ ３７．３６２０ ４１．０５３９ Ｉ５ １１．８３４１ １７．６２１３ ２７．４６３４

Ｉ２ １０．３７７９ ２９．９７５７ ３４．４１１７ Ｉ６ ２０．２３９９ ２４．２３９９ ３６．００６８

Ｉ３ ２２．７２７０ ２７．６２７７ ４２．７９３９ Ｉ７ １０．３２９３ ２３．０２１０ ３２．６４１７

Ｉ４ １２．５０９９ ２０．５３４７ ３３．０３５０ Ｉ８ １５．４７６４ ３０．９２８７ ３５．６１９７

４　核磁共振氢谱计算与结果讨论

本文在ＨＦ／６３１Ｇ（ｄ）水平上对化合物Ｉ１８进行了结构优化之后，再用规范不变原子

轨道（ＧＩＡＯ）方法在Ｂ３ＬＹＰ／６３１Ｇ（ｄ）水平上对其进行了１Ｈ ＮＭＲ理论计算．因为１Ｈ

ＮＭＲ计算得到的是绝对屏蔽值，为了与实验值比较，我们又对四甲基硅（ＴＭＳ）用同样

的方法和基组进行了１ＨＮＭＲ计算，以得到该化合物的化学位移σＨ 为３２．１９．

化合物Ｉ１８核磁共振氢谱的实验值与理论计算值以及相对误差分别列于表３．所列数

据为化合物Ｉ１８的化学位移值，即计算所得化合物的屏蔽值减去ＴＭＳ的绝对屏蔽值．

表３　化合物犐１８的
１犎犖犕犚数据

Ｔａｂｌｅ３　
１ＨＮＭＲｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄｓＩ１８

Ｉ１ Ｈｃ ＨＮＣＨ
３ Ｈａ Ｈｅ Ｈｂ Ｈｄ ＨＭｅ

δ（ｃａｌ） １３．９３ ３．２８ ８．１１ ８．２９ ７．６８ ６．１１ ２．４２

３．２５ ７．４３ ２．４８

３．２３ ７．３４ ２．２５

δ（ｅｘｐ）
［７］ １４．８１ ３．４５ ８．４９～８．４７ ８．４９～８．４７ ７．７５～７．７３ ６．９２～６．９０ ２．６１

ｒｅｌａｔｉｖｅｅｒｒｏｒ ５．９％ ５．７％ ４．５％ ２．３％ ３．４％ １１．８％ ８．７％

Ｉ２ Ｈｃ ＨＮＣＨ
２
 Ｈａ Ｈｅ Ｈｂ Ｈｄ ＨＭｅ

δ（ｃａｌ） １４．０５ ３．９１ ７．８６ ８．１１ ７．６５ ６．１８ ２．３８

３．７９ ７．２９

７．１７

δ（ｅｘｐ）
［７］ １４．８４ ４．１９～４．１３ ８．５０～８．４７ ８．５０～８．４７ ７．７５～７．７４ ６．９２～６．９０ ２．５９

ｒｅｌａｔｉｖｅｅｒｒｏｒ ５．３％ ８．２％ ７．６％ ４．６％ ３．１％ １０．７％ ８．３％
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　　续表３

　　ＣｏｎｔｉｎｕａｔｉｏｎｏｆｔｈｅＴａｂｌｅ３

Ｉ３ Ｈｃ ＨＮＣＨ
２
 Ｈａ Ｈｅ Ｈｂ Ｈｄ ＨＭｅ

δ（ｃａｌ） １４．１３ ４．０４ ８．１７ ８．３７ ７．７０ ６．１２ ２．３８

３．６０ ７．４６

７．３７

δ（ｅｘｐ）
［７］ １４．８７ ４．０４～３．９ ８．５０～８．４７ ８．５０～８．４７ ７．７５～７．７３ ６．９２～６．９０ ２．５８

ｒｅｌａｔｉｖｅｅｒｒｏｒ ５．０％ ５．４％ ３．９％ １．５％ ３．４％ １１．３％ ７．９％

Ｉ４ Ｈｃ ＨＮＣＨ
２
 Ｈａ Ｈｅ Ｈｂ Ｈｄ ＨＭｅ

δ（ｃａｌ） １４．０９ ３．９２ ７．９２ ８．１１ ７．５４ ６．１７ ２．３７

３．８１ ７．３８

７．３２

δ（ｅｘｐ）
［７］ １４．８９ ４．１１～４．０３ ８．５０～８．４７ ８．５０～８．４７ ７．７７～７．７４ ６．９２～６．９０ ２．５８

ｒｅｌａｔｉｖｅｅｒｒｏｒ ５．４％ ６．０％ ６．８％ ４．６％ ４．６％ １０．９％ ８．３％

Ｉ５ Ｈｃ ＨＮＣＨ
２
 Ｈａ Ｈｅ Ｈｂ Ｈｄ ＨＭｅ

δ（ｃａｌ） １４．１０ ３．６４ ７．９１ ８．０９ ７．１８ ６．１７ ２．３７

３．７１ ７．３０

７．７４

δ（ｅｘｐ）
［７］ １４．９２ ４．０６～４．０２ ８．５０～８．４７ ８．５０～８．４７ ７．７７～７．７４ ６．９０～６．８８ ２．５９

ｒｅｌａｔｉｖｅｅｒｒｏｒ ５．５％ ９．５％ ６．９％ ４．９％ ４．７％ １０．６％ ８．４％

Ｉ６ Ｈｃ ＨＮＣＨ
２
 Ｈａ Ｈｅ Ｈｂ Ｈｄ ＨＭｅ

δ（ｃａｌ） １４．０６ ３．８７ ７．９６ ８．１４ ７．２０ ６．３０ ２．３９

３．７３ ７．２３

７．４３

δ（ｅｘｐ）
［７］ １５．００ ４．００～３．９６ ８．４８～８．４６ ８．４８～８．４６ ７．７６～７．７３ ６．９０～６．８７ ２．５８

ｒｅｌａｔｉｖｅｅｒｒｏｒ ６．３％ ５．０％ ６．１％ ４．０％ ６．１％ ８．８％ ７．５％

Ｉ７ Ｈｃ ＨＮＣＨ
２
 Ｈａ Ｈｅ Ｈｂ Ｈｄ ＨＭｅ

δ（ｃａｌ） １３．９６ ３．７１ ８．００ ８．１４ ７．１９ ６．２１ ２．３９

３．８６ ７．３２

７．７４

δ（ｅｘｐ）
［７］ １４．９１ ４．１３～４．０５ ８．５０～８．４７ ８．５０～８．４７ ７．７６～７．７４ ６．９０～６．８７ ２．５８

ｒｅｌａｔｉｖｅｅｒｒｏｒ ６．４％ ８．４％ ５．９％ ４．３％ ４．４％ １０．１％ ７．５％

Ｉ８ Ｈｃ ＨＮＨ Ｈａ Ｈｅ Ｈｂ Ｈｄ ＨＭｅ

δ（ｃａｌ） １２．８７ １０．２４ ８．６５ ８．１６ ８．１４ ７．２４ ２．３５

８．２５

８．７５

δ（ｅｘｐ）
［８］ １３．６７ １０．９６ ８．５７ ８．２６ ８．０４ ７．１９ ２．５０

ｒｅｌａｔｉｖｅｅｒｒｏｒ ５．８％ ６．７％ ０．９％ １．２％ ４．３％ ０．８％ ５．９％

注：ＨＭｅ是指Ｎ杂环上所连的取代甲基．
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化学位移是由核外电子的屏蔽作用引起的，因此任何影响核外电子密度的因素均会

影响化学位移．从表３中化学位移值可以看出（１）苯环上的四个氢分为两部分，Ｈａ、Ｈｂ

出现于不同的化学位移值．Ｈｃ由于受到两个强吸电子基团ＳＯ２ 和＞Ｃ＝Ｏ的影响，其

化学位移在低场出现．嘧啶环上的两个氢 Ｈｄ和 Ｈｅ由于化学环境不同，化学位移值相

差较大，Ｈｅ处于嘧啶环Ｎ原子的邻位和对位，去屏蔽作用影响较为显著，化学位移值

出现于较低场，且与苯环氢Ｈａ几乎重叠．（２）化合物Ｉ１７中Ｒ为烷基，烷基上所连的相

邻碳原子上的氢原子的化学位移值在４．００左右，而在化合物Ｉ８ 中Ｒ是Ｈ，该氢受到

＞Ｃ＝Ｏ和嘧啶环的影响，化学位移值较大为１０．９６．（３）计算得到的化学位移值与实验

值较为吻合，相对误差在０．９％～１２．０％之间．

５　结论
这８种化合物由于取代烷基不同，所以对芳环上 Ｈ 的电荷密度影响不同，故对

其１Ｈ化学位移值有不同的影响．通过将波谱数据的理论值与实验值的比较，可在一定

程度上确认化合物的结构．用Ｇａｕｓｓｉａｎ９８从头计算方法处理的结果与实验值基本吻合．

由于理论值是以理想气体分子模型计算所得，而实验值却与实验条件有关，故产生一定

的误差是允许的．

参考文献：

［１］　ＺｈｅｎＹｉｎｇｑｉｎ（甄英琴），ＧｏｕＪｉｎｇ（垢敬），ＬｉＷｅｉ（李葳），犲狋犪犾．Ｄｉｓｃｕｓｓｏｎｔｈｅｃｕｒｒｅｎｔｓｉｔｕａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｄｅｖｅｌｏｐ

ｍｅｎｔｏｆｔｈｅｓｕｌｆａａｃｙｌｕｒｅａｗｅｅｄｉｃｉｄｅ（浅谈磺酰脲类除草剂的发展现状）［Ｊ］．ＳｃｉｅｎｃｅａｎｄＴｅｃｈｎｏｌｏｇｙｏｆＴｉａｎｊｉｎ

ＡｇｒｉｃｕｌｔｕｒｅａｎｄＦｏｒｅｓｔｒｙ（天津农林科技），２００４，１８１（５）：２２－２４．

［２］　ＬｅｖｉｔｔＧ．Ｈｅｒｂｉｃｉｄａｌｓｕｌｆｏｎａｍｉｄｅｓ［Ｐ］．ＵＳ：４５４５８０８，１９８５．

［３］　ＬｉｕＸｉａｎｇｙｉｎｇ（刘祥英），ＢｏＬｉａｎｙａｎｇ（柏连阳）．Ｒｅｖｉｅｗｏｆｔｈｅｓｕｌｆｏｎｙｌｕｒｅａｈｅｒｂｉｃｉｄｅｓａｎｄｔｈｅｉｒｓａｆｅｎｅｒｓ（磺酰

脲类除草剂及其安全剂研究进展）［Ｊ］．ＷｅｅｄＳｃｉｅｎｃｅ（杂草科学），２００５，１：１－４．

［４］　ＷｅｉＤｏｎｇｂｉｎ（魏东斌），ＺｈａｎｇＡｉｑｉａｎ（张爱茜），ＨａｎＳｈｕｏｑｕｉ（韩朔睽），犲狋犪犾．Ａｄｖａｎｃｅｉｎｓｕｌｆｏｎｙｌｕｒｅａｈｅｒｂｉ

ｃｉｄｅｓｒｅｓｅａｒｃｈ（磺酰脲类除草剂研究进展）［Ｊ］．ＡｄｖａｎｃｅｓｉｎＥｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔａｌＳｃｉｅｎｃｅ（环境科学进展），１９９９，７

（５）：３４－４２．

［５］　ＬｉｕＣｈａｎｇｌｉｎｇ（刘长令）．Ｎｅｗｄｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔｏｆｔｈｅｓｕｌｆｏｎｙｌｕｒｅａｈｅｒｂｉｃｉｄｅｓ（磺酰脲类除草剂开发的新进展）［Ｊ］．

ＰｅｓｔｉｃｉｄｅＳｃｉｅｎｃｅａｎｄＡｄｍｉｎｉｓｔｒａｔｉｏｎ（农药科学与管理），２０００，２１（６）：３５－３９．

［６］　ＨｅｈｒｅＷＪ，ＲａｄｏｍＬ，ＳｃｈｌｅｙｅｒＰＶＲ，犲狋犪犾．ＡｂＩｎｉｔｉｏＭｏｌｅｃｕｌｅＯｒｂｉｔａｌＴｈｅｏｒｙ［Ｍ］．ＮｅｗＹｏｒｋ：ＪｏｈｎＷｉｌｅｙ

＆ＳｏｎｓＩｎｃ，１９８６．２２７．

［７］　ＹｅＧｕｏｚｈｅｎｇ（野国正）．Ｓｔｕｄｙｏｎｔｈｅｓｙｎｔｈｅｓｉｓａｎｄｂｉｏｌｏｇｉｃａｌａｃｔｉｖｉｔｙｏｆｎｅｗｓｕｌｆｏｎｙｌｕｒｅａｃｏｍｐｏｕｎｄｓ（新型磺酰

脲类化合物的合成及生物活性的研究）［Ｄ］．ＮａｎＫａｉＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙ（南开大学），２００２．

［８］　ＦａｎＺｈｉｊｉｎ（范志金）．Ｂａｓｉｃｓｔｕｄｉｅｓｏｎｄｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔｏｆｎｅｗｓｕｌｆｏｎｙｌｕｒｅａｈｅｒｂｉｃｉｄｅｍｏｎｏｓｕｌｆｕｒｏｎ（磺酰脲类除草

剂单嘧磺隆创制的基础研究）［Ｄ］．ＮａｎＫａｉＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙ（南开大学），２０００．

５１２　第２期　　　　刘兴艳等：几种磺酰脲类除草剂的１ＨＮＭＲ谱的理论研究



犜犺犲狅狉犲狋犻犮犪犾犆犪犾犮狌犾犪狋犻狅狀狅犳１犎犖犕犚犛狆犲犮狋狉犪

狅犳犛狌犾犳狅狀狔犾狌狉犲犪犎犲狉犫犻犮犻犱犲狊

犔犐犝犡犻狀犵狔犪狀
１，犔犐犃犗犡犻犪狀狑犲犻１，犆犎犈犖犌狌狅犾犻１，

犣犎犃犖犌犎狅狀犵犿犲犻
１，犉犃犖犣犺犻犼犻狀

２

（１．ＣｏｌｌｅｇｅｏｆＣｈｅｍｉｓｔｒｙａｎｄＭａｔｅｒｉａｌＳｃｉｅｎｃｅ，ＳｉｃｈｕａｎＮｏｒｍａｌＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，Ｃｈｅｎｇｄｕ６１００６６；

２．ＳｔａｔｅＫｅｙＬａｂｏｆＥｌｅｍｅｎｔａｌＯｒｇａｎｉｃＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，ＮａｎｋａｉＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，Ｔｉａｎｊｉｎ３０００７１）

犃犫狊狋狉犪犮狋：Ｉｎｔｈｉｓｐａｐｅｒ，ｔｈｅｇｅｏｍｅｔｒｉｃｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｓｏｆｅｉｇｈｔｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓｏｆＮ（４′ｍｅ

ｈｙｌｐｙｒｉｍｉｄｉｎｅ）Ｎｓｕｂｓｔｉｔｕｔｅ２ｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅｓｕｌｆｏｎｙｌｕｒｅａｗｅｒｅｏｐｔｉｍｉｚｅｄｂｙｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ

ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ．ＴｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｏｆｔｈｅｓｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓｗｅｒｅｏｐｔｉｍｉｚｅｄｂｙｔｈｅＨＦｍｅｔｈｏｄａｔ

ｔｈｅｌｅｖｅｌｏｆ６３１Ｇ（ｄ）ａｎｄｔｈｅｉｒ１ＨＮＭＲｓｐｅｃｔｒａｗｅｒｅｐｒｅｄｉｃｔｅｄｂｙｔｈｅＢ３ＬＹＰｍｅｔｈｏｄ

ａｔｔｈｅｌｅｖｅｌｏｆ６３１Ｇ（ｄ）．Ｉｔｗａｓｓｈｏｗｎｔｈａｔｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｏｆｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｗｅｒｅ

ｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔｗｉｔｈｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｒｅｓｕｌｔｓ．

犓犲狔狑狅狉犱狊：
１ＨＮＭＲ，ｓｕｌｆｏｎｙｌｕｒｅａ，ｑｕａｎｔｕｍｃｈｅｍｉｃａｌｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ，Ｂ３ＬＹＰ／６３１Ｇ（ｄ）

　Ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇａｕｔｈｏｒ：ＬｉａｏＸｉａｎｗｅｉ，Ｔｅｌ：０２８８４７６１７９２，Ｅｍａｉｌ：ｘｕｙｕａｎｘｉｎ＠ｙａｈｏｏ．ｃｏｍ．

６１２ 波　　谱　　学　　杂　　志　　　　　　　　　第２５卷　


