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摘要： 在密度泛函理论的 B3LYP/6鄄311++G(d,p)及 MP2/6鄄311++G(d,p)水平上研究了单电子锂键复合物 Y…
Li—CH3[Y=CH3, CH2CH3, CH(CH3)2, C(CH3)3]的结构与性质. 结果表明, 三种单电子锂键复合物 H3CH2C…Li—
CH3(II), (H3C)2HC…Li—CH3(III)和(H3C)3C…Li—CH3(IV)单电子锂键弱强度依 II(-26.7 kJ·mol-1)<III(-30.2 kJ·
mol-1)<IV(-32.8 kJ·mol-1)的顺序递增,相对于单体 Li—CH3,复合物 II, III及 IV中 Li—CH3键虽然拉长,但其伸
缩振动频率出现了反常的蓝移,且蓝移程度依次增大,分别为 15.1, 18.9和 20.5 cm-1.供电子体中甲基数目的递
增,加强了这种单电子弱键作用,而若电子受体 LiH中 H被 CH3取代,则减弱了弱键相互作用.利用自然键轨道
(NBO)及分子中原子(AIM)分析进一步对体系的弱键相互作用进行了探讨.
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Abstract： Single鄄electron lithium bond complex systems of Y…Li—CH3 [Y=CH3, CH2CH3, CH(CH3)2, C(CH3)3] were
investigated at the B3LYP/6鄄311++G(d,p) and MP2/6鄄311++G(d,p) levels of density functional theory. Results showed
that the strength of the complexes increased in the following order: II (-26.7 kJ·mol-1)<III(-30.2 kJ·mol-1)<IV(-
32.8 kJ·mol-1). By comparison to the monomer Li—CH3, the vibrational frequencies of Li—CH3 in complexes II, III,
and IV were abnormally blue鄄shifted by 15.1, 18.9, and 20.5 cm-1, respectively. The Li—CH3 bond was also elongated.
The number of CH3 in electron donors was more, the single鄄electron interactions were stronger. As the H atom in the
electron acceptor LiH was replaced with CH3, the interaction strength weakened. Additionally, we studied the
characteristics of these complexes by nature bond orbital (NBO) and atom in molecules (AIM) methods.
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近年来,人们在对很多经典弱相互作用进行深
入研究的同时,许多非经典的弱相互作用相继在理

论与实验上被预示和发现[1-6].在非经典的弱相互作
用中,单电子弱相互作用体系最近引起了人们的极
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大兴趣[7-14],这种弱相互作用的发现, 不但极大地丰
富和发展了弱相互作用理论,还对于人们进一步认
识弱相互作用的本质及特性方面有不可低估的作

用.就单电子弱相互作用来说,单电子氢键相互作用
的研究较为充分, 例如, 人们已对 CH3与 HX(X=F,
Cl, Br)[8,9]、H2O[10]、CH4

[11]、HCN及 HNC[12]之间的单电

子氢键弱相互作用进行了较为详尽的讨论,有关单
电子卤键复合物[13,14]也见文献报道.然而,人们对非
经典锂键,尤其是单电子锂键的研究却非常有限[15].

由于锂与氢的性质有众多相似性, Li等[15]将 H
用 Li取代,首次从理论上预测了单电子锂键的存在
并指出,在含有 仔电子的复合物体系[CH3…Li-Y(Y=
CCH, CN, NC)]中,形成的是蓝移型的单电子锂键,而
在非 仔电子的复合物体系[CH3…Li-Y(Y=H, F, OH)]
中,形成的是红移单电子锂键.但迄今为止,人们对
单电子锂键的微观作用机制的研究并不充分.由于
在化学和生物化学领域中的重要性 , 甲基自由基
(CH3)在单电子弱相互作用体系中常被用作单电子
供体[13,16,17].在文献[14]中, Li等通过考察甲基在 H3C
…BrH体系中的取代基效应指出,甲基的非加和取
代效应使得这种弱相互作用加剧. 本文中, 我们以
H3C…Li—CH3, H3CH2C…Li—CH3, (H3C)2HC…Li—
CH3和(H3C)3C…Li—CH3为模型,在B3LYP/6鄄311++
G(d,p)及 MP2/6鄄311++G(d,p)水平上探讨了单电子
锂键的微观作用机制和甲基的非加和取代效应,对
拓展弱键相互作用理论及进一步认识其作用本质具

有重要意义.

1 计算方法
对单体及复合物在 B3LYP/6鄄311++G(d,p)和

MP2/6鄄311++G(d,p)两种水平上进行了优化,相同水
平上的频率分析对其稳定性进行了确认.计算了以
Boys等[18]报道的方法为基础的,经 BSSE矫正的相互
作用能 EBSSE.除 AIM及 NBO分析分别用 AIM2000
及 NBO5.0软件完成外,其它计算均在 Gaussian 03
软件下完成.

2 结果和讨论
2.1 单体及复合物的构型分析

两种水平上的单体和复合物优化构型见图 1,
斜体参数为 MP2/6鄄311++G(d,p)水平下所得. 为了
进一步确认优化构型的可信性,我们进一步在MP2/
6鄄311++G(2d,2p)及 MP2/aug鄄cc鄄pVDZ 水平上对复
合物 II及 III进行了计算,结果与MP2/6鄄311++G(d,
p)水平下相吻合.例如MP2/6鄄311++G(2d,2p)及MP2/
aug鄄cc鄄pVDZ水平上构型 III中弱键作用距离分别
为 0.2373和 0.2391 nm, MP2/6鄄311++G(2d,2p)水平
下 III中 Li—CH3键长较单体中拉长 0.0010 nm,频
率增大 11.78 cm-1,这和图 1所示构型参数和表 1中
频率变化相符. B3LYP/6鄄311++G(d,p)水平上复合物
I和 IV中 Li—CH3键在拉长的同时,其振动频率也
分别增大 44.98和 8.38 cm-1. 同时考虑耗费机时和
计算准确性的因素, 以下的讨论均建立在 MP2/6鄄
311++G(d,p)水平基础上.

从图 1可以看出,复合物 I和 IV具有 C3v 对称

性而 II和 III具有 Cs对称性.需要说明的是,当甲基
自由基 CH3与 Li—CH3逐渐靠近时,两个甲基自由
基对 Li的等效供电子作用使得单体 Li—CH3中的

CH3与 Li之间的距离逐渐拉长,最终形成了具有两

CH3Li CH3 H3CH2C (H3C)2HC (H3C)3C

I(C3v) II(Cs) III(Cs) IV(C3v)
图 1 B3LYP/6鄄311++G(d,p)及MP2/6鄄311++G(d,p)(斜体)水平上单体及复合物的优化结构

Fig.1 Optimized structures of monomer and complexes in B3LYP/6鄄311++G(d,p) and MP2/6鄄311++G(d,p) (italic)
bond length in nm, bond angle in degree

002



No.X 李志锋等：反常蓝移单电子锂键 Y…Li—CH3[Y= CH3, CH2CH3, CH(CH3)2, C(CH3)3]体系的结构与性质

个单电子锂键的复合物 I, 其中锂键 C…Li距离为
0.2081 nm(B3LYP/6鄄311++G(d,p)水平上构型 I总有
一 30i 左右的虚频, 故其参数未列出). 在 II、III 及
IV中,随着甲基取代基的增多, C…Li键长逐渐缩
短, 分别为 0.2381、0.2356 和 0.2343 nm, 均比 C 和
Li原子的 van der Waals半径之和 0.35 nm小,这和
经典的氢键相互作用一致.复合物 II-IV中不含 电
子,甲基取代基数目的增多,对电子受体中 Li—CH3

键的距离影响不大 , Li—CH3 键较单体中均拉长

0.0010 nm 左右, 此结果导致的通常情况是在复合
物中, Li—CH3键的伸缩振动频率向波数较小的方

向发生漂移, 理应形成的是红移的单电子锂键 [15].
但反常的是, 频率分析表明, 复合物中 Li—CH3键

的伸缩振动频率却向波数增大的方向发生了移动

(表 1),形成的是蓝移单电子锂键.这种不太常见的
反常蓝移现象在一些经典的锂键 [14]及含 仔 电子的
单电子锂键体系[15]中也偶有所见, 可能的原因是Li
—CH3键及其临近键的共同振动耦合,导致了这种
反常的发生[19].

图 2显示了自由基(H3C)2HC、(H3C)3C,单体 LiH

和相应的复合物 III 及 IV 的前线分子轨道(MOs).
可以看出,由于单电子锂键的形成,自由基(H3C)2HC
和(H3C)3C稳定性增加.二种自由基中, 单 p电子的
最高占据轨道(HOMO)的能量分别为-0.329和-0.316
eV. NBO分析表明, 在复合物 III及 IV 形成时, 仅
有 0.01776e和 0.01241e的电子从 (H3C)2HC和(H3C)
3C向 Li—CH3发生了转移,因此,当复合物形成时,
复合物中某些前线占据轨道仍然保持单电子形式

(图 2). 图 2也表明,复合物中自由基 (H3C)2HC 和
(H3C)3C的单占据分子轨道(SOMOs)的电子云与锂
原子发生了交迭,说明 Li原子充当了受电子体的角
色,促使单电子锂键得以形成.

我们注意到,在复合物 II中,能量较高的HOMO
(-0.273 a.u.)为双电子占据,而分子片 H3CH2C中的单
电子却填充在 HOMO-1(-0.424 a.u.)中,单电子较配
对电子的能量低.当 H3CH2C被(H3C)2HC和(H3C)3C
取代时,仍然存在与复合物 II类似的现象. 前人述
及,在一些弱键体系中[15,20,21],当弱键复合物形成时,
常发生原子受体分子轨道能量降低而其供体的轨道

能量升高的情况.在复合物中, H3CH2C, (H3C)2HC和
表 1 作用能(EBSSE),振动频率(淄),稳定化能(E(2)

ij ),自由基电荷变化(驻q),电子转移分数(驻N)和 C…Li键的离子性分数
Table 1 Interaction energies(EBSSE), vibrational frequencies(淄), stabilization energy (E(2)

ij ), radical charge change
(驻q), fractional number of electrons transferred(驻N) and the ionic character of C…Li bond

图 2 复合物 III及 IV的主要前线分子轨道及其能量(eV)
Fig.2 Main front molecular orbitals and corresponding energies (eV) of complexes III and IV

a compare to vibrational frequencie of Li—C in monomer CH3Li, 625.2 cm-1; b compare to vibrational strength of Li—C in monomer CH3Li, 32.6 km·mol-1

Complex EBSSE/(kJ·mol-1) 驻淄Li—C2/cm-1 驻ILi—C2/(km·mol-1) 淄Li…C1/cm-1 E(2)
ij [LP1(C)寅LP*

1(Li)]
(kJ·mol-1) 驻q(e) C2 C1 驻N Ionic character of

C…Li bond(%)
I -70.2 - - 663.7 49.2 - - - 97.9
II -26.7 15.1a 17.5b 176.0 33.4 0.02104 sp3.11 sp2.79 0.0986 96.2
III -30.2 18.9a 41.2b 218.4 26.6 0.01776 sp3.11 sp2.93 0.0933 97.5
IV -32.8 20.5a 44.2b 357.3 17.7 0.01241 sp3.11 sp3.06 0.0899 97.8
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(H3C)3C自由基充当 Li接受体,其 SOMO能量较单
体中分别降低了 0.074、0.068和 0.062 eV,且程度依
次减小 , 单电子锂键的形成使得自由基 H3CH2C、
(H3C)2HC和(H3C)3C的稳定性增加.同时,复合物形
成后, Li—CH3的 HOMO能量分别升高 0.010、0.012
和 0.013 eV, 且程度依次增大, 这也和图 1 中 Li—
CH3键的拉长及其强度减弱一致.这种复合物形成
前后轨道能量降低和升高的变化,促使了复合物中
单电子占据轨道反而比自旋配对电子能量低的结果

的发生,因而出现了自由基分子片单电子处于其他
占据轨道而非复合物的 HOMO的现象.因此,如图
2所示, (H3C)2HC及(H3C)3C自由基中的非成对 p电
子仅占据在复合物(H3C)2HC…LiH及(H3C)3C…LiH
的 HOMO-1 轨道 , 而其 HOMO 主要由单体 Li—
CH3的 HOMO轨道衍生而来.

Hermansson[22]指出, X—H键振动强度的减小是
蓝移氢键形成的另一典型特征.在单电子锂键复合
物 II、III和 IV中, Li—CH3键的伸缩振动强度较单

体中有所增大,这和 Hermansson等的结论相悖.产
生这种现象的可能原因是,红外强度与电偶极在相
应振动向量上与原子位移偏导的平方相关[23], 在单
电子锂键形成的过程中,电荷发生转移并重新分配
达到复合物中的平衡,这种电荷的重新分配使得 Li
—CH3键极化加剧,同时对于相同原子位移产生了
更大的偶极,因而其红外强度增加.
2.2 相互作用能

如文献[15]所述,对于单电子锂键弱相互作用,
在计算相互作用能时,进行 BSSE的矫正是必要的.
因此 , 在 MP2/6鄄311++G(d,p )水平上对复合体系
H3C…Li…CH3、H3CH2C…Li—CH3、(H3C)2HC…Li—
CH3和(H3C)3C…Li—CH3的结合能进行计算时, 进
行了BSSE矫正,计算结果见表 1.结果显示,结合能
的绝对值依下列次序递增: H3CH2C…Li—CH3(26.7

kJ·mol -1) <(H3C)2HC…Li—CH3 (30.2 kJ·mol -1) <
(H3C)2HC…Li—CH3(32.8 kJ·mol-1),而双单电子锂键
体系 I中,由于 dC…Li键的键长较单体中 Li—CH3键

拉长不大, 因此其结合能绝对值最大, 达到了 70.2
kJ·mol-1.当 Li—CH3中的 CH3被 H取代时,单电子
锂键体系 H3CH2C…Li—H、(H3C)2HC…Li—H 和
(H3C)3C…Li—H的相互作用能为分别为-28.6、-32.3
和-34.8 kJ·mol-1,说明 Li—CH3中 CH3的存在减弱

了这种非经典的弱相互作用,可能的原因是 H为吸
电子基而 CH3为供电子基, H被 CH3取代后不利于

电子从单电子自由基向 Li—CH3的传递,从而减小
了其相互作用.

从复合物 II-IV的结合能可以看出,随着单电
子供体中甲基取代基数目的增多,相互作用能的绝
对值越大,这表明电子供体中甲基取代基的存在加
强了这种作用,且数目愈多,其作用程度愈强,这与
单电子卤键 [14]和单电子氢键 [24]中的相互作用类似,
同时也表明甲基自由基对单电子锂键的影响程度较

大.
进一步考察了结合能 EBSSE与 dC…Li 的关系, 从

图 3(a)可以看出,四种复合物中的相互作用能与弱
相互作用原子间的距离成良好的线性关系,相关系
数达到了 0.99988,这也进一步印证了相互作用原子
间的距离 dC…Li越小,相互作用能绝对值越大,相互
作用越强.
2.3 自然键轨道(NBO)及分子中原子(AIM)的分析

MP2/6鄄311++G(d,p)水平上对复合物的 NBO分
析见表 1. 与单电子卤键 [14]及单电子氢键 [24]不同的

是,四种复合物 I-IV中分子片间的最主要电子供受
作用发生在 LP1(C)与 LP*

1(Li)之间,而非 LP1(C)与电
子受体的 滓*轨道之间.随着自由基中甲基数目的增
多, 从复合物 I 到 IV, 二级稳定化能 E (2)

ij [LP1(C)寅
LP*

1(Li)]逐渐减小.图 4表明了四种复合物中分子片

图 3 EBSSE (a)、E(2)
ij [LP1(C)寅LP*

1(Li)]与 dC…Li (b)及 E(2)
ij [LP1(C)寅RY1(Li)]与 EBSSE(c)的关系图

Fig.3 Relationships of EBSSE and dC…Li (a), E(2)
ij [LP1(C)寅LP*

1(Li)] and dC…Li (b), and E(2)
ij [LP1(C)寅RY1(Li)] and EBSSE (c)
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间的电子转移 LP1(C)寅LP*
1(Li)特征.单电子 C1原子

的杂化类型对单电子锂键 H3C…Li…CH3, H3CH2C…
Li—CH3、(H3C)2HC…Li—CH3和(H3C)3C…Li—CH3

的强度有重要影响(表 1). 在 H3CH2C…Li—CH3中,
单电子供体 C1原子杂化形式为 sp2.79,而当单电子供
体中 C1原子为杂化形式转化为(H3C)2HC…Li—CH3

中的 sp2.93杂化时,与 H3CH2C…Li—CH3相比, (H3C)2

HC…Li—CH3的相互作用能绝对值增加了 13.1%.
随着单电子供体中甲基取代基数目进一步增多形

成(H3C)3HC…Li—CH3时,单电子供体C1原子的杂
化形式转化为 sp3.11,杂化轨道中 p成分更大, p轨道
成分和相互作作用能较 H3CH2C…Li—CH3中分别

增大了 1.8%和22.8%.我们发现,随着自由基中甲基
的增多(H3CH2C…Li—CH3寅(H3C)2HC…Li—CH3寅
(H3C)3C…Li—CH3), C…Li单电子键中 C原子杂化
轨道的 p 成分以下顺序递增 : H3CH2C…Li—CH3

(73.6%)<(H3C)2HC…Li—CH3(74.6%)<(H3C)3C…Li—
CH3(75.4%),这和三种复合物 II、III和 IV中单电子
锂键的结合能绝对值增加的顺序一致.
由 E(2)

ij [LP1(C)寅LP*
1(Li)]与 dC…Li及 EBSSE之间的

关系图(图 3(b)和 3(c))可见 , 单电子锂键中的 E (2)
ij

[LP1(C)寅LP*
1(Li)]与 dC…Li 及 EBSSE之间不再是经典

氢键和锂键及卤键中的线性关系,随着 dC…Li及 EBSSE

的增大, E(2)
ij [LP1(C)寅LP*

1(Li)]的增大趋势逐渐减小.
令人注意的是,从表 1数据可知，随供电子体

中甲基数目增多而相互作用能 EBSSE增大的同时,供
电子自由基所荷电荷的变化值(驻q)却减小,这与 E(2)

ij

[LP1(C)寅LP*
1(Li)]的逐渐减小相符(图 5(a)及 5(b)).

因此,从复合物 II到 III, III到 IV,电子转移的直接
超共轭作用对单电子锂键的作用强度(EBSSE)和 驻q
的影响越来越小.甲基在电子供体中充当的是吸电
子基团,它对单电子锂键的形成具有“正向”的贡献
作用,使得体系中单电子锂键弱相互作用能随着甲
基数目的增多而增大,作用强度增强,这和单电子氢
键体系一致.

Parr等[24]用电子转移分数(驻N)来衡量两个分子
之间的作用程度, 其定义如下:

驻N= 字A-字B
2(浊A+浊B)

滋和 浊分别代表单体分子的化学势和化学硬度. 驻N
值越大,越有利于 A与 B之间的相互作用且相互作
用程度越强.其中 字=-滋, 滋和 浊可通过下式求得:

滋= ELUMO+EHOMO

2

浊= ELUMO-EHOMO

2

图 5 自由基电量变化与二级稳定化能(a)及弱键作用能 EBSSE(b)的关系图
Fig.5 Relationships between 驻q and E(2)

ij [LP1(C)寅LP*
1(Li)](a), 驻q and EBSSE (b)

I II III IV
图 4 四种复合物中 LP1(C)与 LP*

1(Li)间电子转移的三维图
Fig.4 Three鄄dimensional（3D）paragraph of electron transferring of four complexes
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从表 1列出的数据可见,复合物依 II寅III寅IV
的顺序, 驻N的值依次减小(0.0986寅0.0933寅0.0899).
如果单从 驻N的角度考虑,似乎可以得到这样的结
论,从 II到 III, III到 IV,复合物中相互作用分子片
间的作用强度应逐渐减小,弱键相互作用能的绝对
值应减小,但实际对相互作用能的计算结果显示,随
着甲基数目在电子供体中的增加,其相互作用能的
绝对值增大, 作用强度增强. 反常的是, 驻N变化趋
势与 E(2)

ij [LP1(C)寅LP*
1(Li)]及 驻q的变化趋势具有一

致性, 这是其他弱键相互作用中所不能看到的. 因
此, 驻N不能很好的用来解释单电子锂键相互作用
体系的相互作用能及其强度.

电子密度拓扑理论已被证明在研究弱键相互作

用方面有独特优势,至今未有发现将此理论用于单
电子锂键弱键体系的研究.因此,在 MP2/6鄄311++G
(d,p)水平上, 将 Bader [25]的 AIM理论用于对 C…Li
及 Li—CH3键的电子密度拓扑分析. 根据 AIM 理
论,分子图不但可以直观地体现体系的电子密度拓
扑性质, 还可以呈现体系中的微观成键结构. 从复
合物 I-IV的分子图(图 6)可以看出, 四种复合物中
C…Li键均存在表明 C与 Li之间相互作用的键临
界点(BCP).
复合物 I-IV中 C…Li及 Li—H键临界点(BCPs)

电子密度(籽)和 Laplacians量(塄2籽)及其椭圆度(着)列于
图 6中(参数从上到下依次为 籽,塄2籽和 着). Popelier[26]

指出, 共价键临界点的塄2籽值为负, 而对于离子型
键 , 则塄2籽 的值为正 , 氢键的塄2籽 和 籽 值分别在
0.014-0.139 a.u.和 0.002-0.034 a.u.之间, 氢键的强
度与塄2籽和 籽的值正相关.四种单电子锂键复合物
中, C…Li临界点塄2籽和 籽值分别在 0.0563-0.1194
a.u.和 0.0120-0.0343 a.u.,正好落在建议的氢键塄2籽
和 籽值范围之内.从图 6可以看出,单电子锂键BCP
处塄2籽和 籽的值依下列顺序递增: H3CH2C…Li—CH3

(籽: 0.0120 a.u.;塄2籽: 0.0563 a.u.)<(H3C)2HC…Li—CH3

(籽: 0.0131 a.u.; 塄2籽: 0.0617 a.u.)<(H3C)3C…Li—CH3

(籽: 0.0139 a.u.; 塄2籽: 0.0652 a.u)<H3C…Li…CH3(籽:
0.0343 a.u.;塄2籽: 0.1194 a.u.),这表明了四种单电子
锂键的强弱顺序.另外,体系中的单电子锂键弱相互
作用均是离子成分占优势 , 因为 C—Li 键BCP 处
塄2籽 的值为正 , 这也和表 1 中所示的 NRT(natural
resonance theory) 分析中 C…Li键的离子特性结果
一致.

3 结 论
运用多种量子化学方法, 研究了新型反常蓝移

单电子锂键体系 H3C…Li…CH3、H3CH2C…Li—CH3、

(H3C)2HC…Li—CH3和(H3C)3C…Li—CH3的结构与

性质,结果表明: (1) H3C, H3CH2C, (H3C)2HC及(H3C)3C
自由基均可与 Li—CH3之间形成单电子锂键复合

物 I(H3C…Li…CH3)、II(H3CH2C…Li—CH3)、III((H3C)2

HC…Li鄄CH3)和 IV((H3C)3C…Li—CH3),其中复合物
I具有双单电子锂键的特征,而 II-IV中虽然 Li—CH3

键拉长且不含 仔电子,但形成的却是反常的蓝移单
电子锂键;当单电子供体 CH3中 H被 CH3取代时,增
强了单电子锂键的相互作用,并且随 CH3取代数目的

增多 (H3CH2C…Li—CH3寅(H3C)2HC…Li—CH3寅
(H3C)3C…Li—CH3), 相互作用能的绝对值 EBSSE 、

Li—C键的振动频率蓝移程度 驻淄Li鄄C1和振动强度变

化 驻ILi—C1、电子供体自由基原子 C1杂化轨道中 p成
分、单电子锂键的伸缩振动频率 淄Li…C1、单电子锂键临

界点电子密度(籽)和拉普拉斯量塄2籽在增大的同时,
电子转移的二级稳定化能 E(2)

ij [LP1(C)寅LP*
1(Li)]、供

电子体自由基的电子转移 驻q、电子供体自由基原子
C1杂化轨道中 s成分、电子转移分数 驻N及弱单电
子锂键的离子成分均依次减小; (3) 当单电子受体
LiH中 H被取代时, 单电子锂键相互作用减弱, 这
和单电子供体 H3C中 H被 CH3取代相反; (4) NBO
分析显示,单电子锂键在形成时的轨道作用方式与

I II III IV
图 6 复合物 I-IV的分子图

Fig.6 Molecular graphs of I-IV complexes
The numbers from top to botton are 籽,塄2籽 and 着, respectively, 籽 is electronic desity in a.u.,塄2籽 is Laplacians guantity in a.u., amd 着 is ellipticity in a.u.
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其他弱键作用不同,主要为 LP1(C)寅LP*
1(Li),而非

电子向 滓的转移; (5)存在复合物形成后单电子轨
道能量反而较配对电子能量低的情况.电子转移分
数判据在单电子锂键弱相互作用体现中不能重现.
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