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1. ゑçñÑñÖóñ 

ん½½óí¡ ÜßÖíëÜ¢ñÖ ç íö½Üïâñëíê ùäóöñëí ó でíöÜëÖí, ÇÑñ ñÇÜ ïäñ¡öë ÖíóßÜ¿ññ óÖöñÖïóçñÖ êÜ-
ö　 äÜ ¡ÜÖîñÖöëíîóó ÜÖ £íÖó½íñö ôñöçñëöÜñ ½ñïöÜ äÜï¿ñ çÜÑÜëÜÑí, Çñ¿ó　 ó ½ñöíÖí, ¡í¡ £íÇë　£Ö　0àí　 
¡Ü½äÜÖñÖöí äëóïÜöïöçÜñö ç íö½Üïâñëñ げñ½¿ó  Ü¡í£▲çí　 ç¿ó　Öóñ  Öí äëÜîñïï▲ Öñúöëí¿ó£íîóó ½Ü¿ñ¡Ü¿ 
¡óï¿Üö ó ßóÜ¿ÜÇóôñï¡ó í¡öóçÖÜ0 ïëñÑÜ. ぢÜ ~öÜú äëóôóÖñ   ó£ÜôñÖóñ ½Ü¿ñ¡Ü¿▲ í½½óí¡í ó, ç ôíïöÖÜ-
ïöó, ññ ïäñ¡öëí¿áÖ▲ê êíëí¡öñëóïöó¡ çí¢ÖÜ ï öÜô¡ó £ëñÖó　 äëó¿Ü¢ñÖóú ¡ ëñüñÖó0 äëí¡öóôñï¡óê £í-
Ñíô. ぜÜ¿ñ¡Ü¿í äëñÑïöíç¿　ñö óÖöñëñï ó ç ôóïöÜ öñÜëñöóôñï¡Ü½ ä¿íÖñ, äÜï¡Ü¿á¡Ü 　ç¿　ñöï　 ÜÑÖó½ ó£ 
äëÜïöñúüóê äëñÑïöíçóöñ¿ñú ïó½½ñöëóôÖ▲ê çÜ¿ô¡Üç,  Üß¿íÑí0àó½ óÖöñÖïóçÖ▲½ ïäñ¡öëÜ½ äÜÇ¿Üàñ-
Öó　 ç üóëÜ¡Ü½ Ñóíäí£ÜÖñ ôíïöÜö. だßéñ¡öÜ½ óïï¿ñÑÜçíÖóú ç ÑíÖÖÜú ëíßÜöñ ßÜÑñö öñ½äñëíöÜëÖí　 £í-
çóïó½Üïöá ïÑçóÇÜç îñÖöëÜç ¿óÖóú R- çñöçó äÜ¿Üï▲ 2 í½½óí¡í äëó ïí½ÜÜüóëñÖóó. 

ごïï¿ñÑÜçíÖó　½ ïí½ÜÜüóëñÖó　 ¿óÖóú äÜ¿Üï▲ v2  í½½óí¡í ç ¿óöñëíöÜëñ äÜïç　àñÖÜ £Öíôóöñ¿á-
ÖÜñ ôóï¿Ü ¡í¡ ~¡ïäñëó½ñÖöí¿áÖ▲ê, öí¡ ó öñÜëñöóôñï¡óê ëíßÜö. だßüóëÖ▲ñ ó£½ñëñÖó　 ¡Ü~ââóîóñÖöÜç 
ÜüóëñÖó　 ó ïÑçóÇí îñÖöëÜç ¿óÖóú R- çñöçó äÜ¿Üï▲ 2 í½½óí¡í äëó öñ½äñëíöÜëñ 295 と äëÜçñÑñÖ▲ ç 
ëíßÜöíê [1,2].  どñ½äñëíöÜëÖí　 £íçóïó½Üïöá ë　Ñí ¿óÖóú R- çñöçó ~öÜú äÜ¿Üï▲ óïï¿ñÑÜçí¿íïá ç ëíßÜöñ  
[3].  ご£½ñëñÖó　 äëÜçÜÑó¿óïá äëó öñ½äñëíöÜëíê 235.5, 264.2 ó 296 と.  でëíçÖñÖóñ äëó öñ½äñëíöÜëñ 296 
と äÜ¡í£í¿Ü êÜëÜüññ ïÜÇ¿íïóñ ï ÑíÖÖ▲½ ëíßÜö [1,2] ëñ£Ü¿áöíöÜç äÜ ¡Ü~ââóîóñÖöí½ ÜüóëñÖó　 ó äÜ¿-
ÖÜñ ÜöïÜöïöçóñ ¡í¡Üú-¿óßÜ ¡Üëëñ¿　îóó ¡í¡ äÜ çñ¿óôóÖñ, öí¡ ó äÜ £Öí¡Ü, ½ñ¢ÑÜ ëñ£Ü¿áöíöí½ó äÜ ïÑçó-
Çí½ îñÖöëÜç ¿óÖóú.  ぢëÜ　ïÖñÖóñ çÜ£Öó¡üñú ïóöÜíîóó 　ç¿　ñöï　 îñ¿á0 ÖíïöÜ　àñú ëíßÜö▲.  

2. どñÜëó　 

ゑ ¡íôñïöçñ ÜïÖÜç▲ ½▲ óïäÜ¿á£Üñ½ ÜßàÜ0 öñÜëó0 ëñ¿í¡ïíîóÜÖÖ▲ê äíëí½ñöëÜç âÜë½▲ ïäñ¡öëí 
ç ÜÑíëÖÜ½ äëóß¿ó¢ñÖóó, ÜäóïíÖÖÜ0 ç [4], ïÜÇ¿íïÖÜ ¡ÜöÜëÜú ç ÜÑíëÖÜ½ äëóß¿ó¢ñÖóó âÜë½í ïäñ¡öëí 
äÜÇ¿ÜàñÖó　 êíëí¡öñëó£Üñöï　 ïÜçÜ¡ÜäÖÜïöá0 äíëí½ñöëÜç, ïÜïöíç¿　0àóê ëñ¿í¡ïíîóÜÖÖÜ0 ½íöëóîÜ, 
ÑñúïöçÜ0àÜ0 ç äëÜïöëíÖïöçñ ¿óÖóú, ó Üäóï▲çíñ½Ü0 âÜë½Ü¿Üú  
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ÇÑñ  d P   ÜäñëíöÜë ÜïëñÑÖñÖó　 äÜ ¡¿íïïóôñï¡ó½ äíëí½ñöëí½ ïöÜ¿¡ÖÜçñÖó　,  

ˆ ˆm f i, n f' i'     ÑóäÜ¿áÖ▲ñ äñëñêÜÑ▲, ˆˆ,   ïÜçÜ¡ÜäÖÜïöó ¡çíÖöÜç▲ê ôóïñ¿, Üäóï▲çí0àóê 

ïÜïöÜ　Öó　 Üüóë　0àñú ½Ü¿ñ¡Ü¿▲,  b ññ ½íöëóîí ä¿ÜöÖÜïöó ó l ÜÇ¿ÜçÜú ½Ü½ñÖö, ˆ
u - ïÜßïöçñÖ-

Ö▲ñ ïÜïöÜ　Öó　 ½íöëóî▲ äëóçñÑñÖÖ▲ê ½íöëóôÖ▲ê ~¿ñ½ñÖöÜç ïÜäñëÜäñëíöÜëí Â , äëñÑïöíç¿　0àñÇÜ 

ïÜßÜú ë　Ñ äÜ ïöñäñÖ　½ ¿óÜçó¿¿óíÖí ç£íó½ÜÑñúïöçó　, ÜäëñÑñ¿　ñ½▲ê, äëó½ñÖóöñ¿áÖÜ ¡ £íÑíôñ ïí½Ü-
ÜüóëñÖó　 ¿óÖóú ½Ü¿ñ¡Ü¿▲ í½½óí¡í,  ï öÜôÖÜïöá0 ÑÜ ô¿ñÖÜç  çöÜëÜÇÜ äÜë　Ñ¡í äÜ ç£íó½ÜÑñúïöçó0, 
âÜë½Ü¿Üú 
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ゑêÜÑ　àóñ ç ~öÜ âÜë½Ü¿Ü çñ¿óôóÖ▲, ï ÜôñöÜ½  äÜ¿　ëó£íîóÜÖÖ▲ê ó ½Ü¿áöóäÜ¿áÖ▲ê ç£íó½ÜÑñú-
ïöçóú, ëíçÖ▲: 

2

2 2 21 2
1 2 25

1 2

3 3
ˆ ˆ( , | ) ( ) ( ) ( )

8 2v v f i f if i
v v v vS n n b

hvb

          
 

 
       

   (3) 

£Ññïá v  ÜöÖÜïóöñ¿áÖí　 ï¡ÜëÜïöá ïöÜ¿¡ÖÜçñÖó　, b  äëóîñ¿áÖ▲ú äíëí½ñöë, 
2 ( ),

i fv v   äÜ¿　ëó-

£Üñ½Üïöó, ïÜÜöçñöïöçñÖÖÜ, Üüóë　0àñú ó äÜÇ¿Üàí0àñú ó£¿ÜôñÖóñ ½Ü¿ñ¡Ü¿ (ç ïÜïöÜ　Öó　ê iv ó fv ), 
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ゑ ~öóê âÜë½Ü¿íê çñ¿óôóÖ▲ 
1 2 1 2, 1 2( , )C f k k   

  £íçóï　ö Üö öóäí ½Ü¿áöóäÜ¿áÖÜÇÜ ç£íó½ÜÑñúïö-

çó　. ごê 　çÖ▲ñ ç▲ëí¢ñÖó　 äëó 1 2k k  ó½ñ0öï　 ç [5]. づñ£ÜÖíÖïÖ▲ñ âÜÖ¡îóó Ñ¿　 ÜßàñÇÜ ï¿Üôí　 ¡ÜÇÑí  

1 2k k  ó½ñ0öï　 ç [4].  どí¡ ¡í¡ ç ï¿Üôíñ ïí½ÜÜüóëñÖó　 ¿óÖóú í½½óí¡í ÜïÖÜçÖÜú ç¡¿íÑ ç äÜöñÖîóí¿ 
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   (7) 

ÇÑñ T   ÜäñëíöÜë 2 -äÜ¿áÖÜÇÜ ½Ü½ñÖöí ½Ü¿ñ¡Ü¿▲. で¿íÇíñ½Üñ  ( )i f   ç (4) Ü£Öíôíñö, ôöÜ 

ÖÜ¢ÖÜ äëóßíçóöá ô¿ñÖ íÖí¿ÜÇóôÖ▲ú äëñÑ▲ÑÜàñ½Ü äÜ½ñÖ　ç ç Öñ½ óÖÑñ¡ï▲.  
3. づñ£Ü¿áöíö▲ ó ÜßïÜ¢ÑñÖóñ 

ぜ▲ äëÜçñ¿ó ëíïôñö▲ ïÜçÜ¡ÜäÖÜïöó ëñ¿í¡ïíîóÜÖÖ▲ê äíëí½ñöëÜç ÑÜß¿ñöÖ▲ê äñëñêÜÑÜç  R- çñö-
çó äÜ¿Üï▲ 2 í½½óí¡í äëó öñê ¢ñ öñ½äñëíöÜëíê, ï ÜôñöÜ½ äÜ¿　ëó£íîóÜÖÖ▲ê ó ½Ü¿áöóäÜ¿áÖ▲ê ç£íó-
½ÜÑñúïöçóú. げÖíôñÖó　 ½Ü¿ñ¡Ü¿　ëÖ▲ê äíëí½ñöëÜç ½Ü¿ñ¡Ü¿▲ í½½óí¡í, óïäÜ¿á£ÜçíÖÖ▲ñ ç ëíïôñöñ, 
äëóçñÑñÖ▲ ç öíß¿óîñ 1. 

どíß¿óîí 1 

げÖíôñÖó　 ½Ü¿ñ¡Ü¿　ëÖ▲ê äíëí½ñöëÜç ½Ü¿ñ¡Ü¿▲ í½½óí¡í [6] (ç ñÑóÖóîíê cm-1) 
000 010 

ぢíëí½ñöë 
s a s a 

E 0 0.793158 932.4338787 968.1219849 

B 9.9465530 9.9415838 10.07017463 9.8900158 

C-B -3.7190265 -3.7120883 -3.98101 -3.72934 

DJ 10-4 8.45775 8.31420 11.30565 6.96333 

DJK 10-4  -15.69125 -15.29233 -24.22446 -12.33312 

DK 10-4 9.082415 8.80628 15.2044 7.13686 

HJ  10-7 2.2295 2.04714 5.5533 -0.6239 
HJK  10-7 -8.0127 -7.25064 -2.2281 2.379 

HJKK  10-7 9.7337 8.66838 2.9346 -3.056 

HKKK  10-7 -3.7996 -3.29750 -12.455 1.5553 
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ばëÜçÖó ~ÖñëÇóó ëíïïôóö▲çí¿óïá äÜ âÜë½Ü¿ñ 
2 2 2 2

, , , , ,

4 3 3 2 2 2 4 6
, , , , ,

( , , ) ( 1) ( ) ( 1) ( 1)

( 1) ( 1) ( 1)

v v v v v v

v v v v v

E J K E B J J C B K DJ J J DJK K J J

DK K HJ J J HJK J J K HJKK J J K HKKK K

    

    

          

      
  (8) 

ゑ öíß¿óîñ 2 äëóçñÑñÖ▲ £ÖíôñÖó　 ~¿ñ¡öëÜÜäöóôñï¡óê äíëí½ñöëÜç,  -ÑóäÜ¿áÖ▲ú ½Ü½ñÖö, q -

¡çíÑëÜäÜ¿áÖ▲ú ½Ü½ñÖö, U -äÜöñÖîóí¿ óÜÖó£íîóó,  - äÜ¿　ëó£Üñ½Üïöá. 

どíß¿óîí 2 

げÖíôñÖó　 ~¿ñ¡öëÜÜäöóôñï¡óê äíëí½ñöëÜç ½Ü¿ñ¡Ü¿▲ í½½óí¡í a-[7], b-[8], c-[9] 

(a.e.m)M  0 (D)  
2
(D)  

0 (D A)
o

q   
2
(D A)

o

q   (eV)U  3(1/ cm )  

17.02999 1.4715a 1.2449a -2.32b -2.32b 10.16c 2.18b 

 
ゑ ëí½¡íê ÑíÖÖÜú öñÜëóó çï　 ïÜçÜ¡ÜäÖÜïöá ëñ¿í¡ïíîóÜÖÖ▲ê äíëí½ñöëÜç ëíïïôóö▲çíñöï　 ÜÑÖÜçëñ-

½ñÖÖÜ, ÖÜ ½▲ äëóçÜÑó½ ç öíß¿óîñ 3 ¿óüá ëñ£Ü¿áöíö▲ äÜ ïÑçóÇí½ îñÖöëÜç ¿óÖóú, ó£½ñë　çüóêï　 ç [3]. 
 

どíß¿óîí 3 

とÜ~ââóîóñÖö▲ ïÑçóÇí îñÖöëÜç äñëñêÜÑÜç a s  R- çñöçó äÜ¿Üï▲ 2 í½½óí¡í  
äëó ëí£¿óôÖ▲ê öñ½äñëíöÜëíê (ç ñÑóÖóîíê 10-3cm-1atm-1) 

 
 
ぢñëñêÜÑ 235.5K 

   a                 b        

264.2K 

   a                 b 

296K 

   a                 b 

235.5K 

    c 

264.2K 

    c 

296K 

   c 

aR(9,8) -24.6 -21.1 -18.1 -18.4 -21.9 -17.1 -37.8 -33.5 -30.0 
aR(9,7) -20.3 -18.6 -16.0 -16.7 -18.4 -16.0 -33.3 -29.8 -27.0 
aR(9,6) -16.0 -17.1 -9.2 -15.8 -15.1 -15.5 -29.0 -26.3 -24.0 
aR(9,5) -14.3 -15.8 -9.9 -14.7 -7.0 -14.6 -24.3 -22.3 -20.5 
aR(9,4) -10.5 -12.6 -7.1 -11.8 -13.1 -11.9 -19.0 -17.5 -16.0 
aR(9,3) -6.9 -6.6 -3.4 -6.1 -7.8 -6.9 -13.0 -12.0 -10.8 
aR(9,2) -2.4  1.7 -0.2 -1.3 -3.6 -0.4 -6.3 -5.5 -5.0 
aR(9,1)  3.1  9.7  5.4  8.4  3.2  1.6  2.3  2.0  2.0 
aR(10,10) -24.1 -30.1 -29.1 -25.2 -25.1 -23.1 -47.3 -41.3 -36.3 
aR(10,9) -27.5 -24.0 -21.4 -20.8 -22.4 -18.9 -40.5 -35.8 -31.8 
aR(10,8) -23.4 -22.0 -18.2 -19.8 -19.5 -18.5 -37.0 -33.0 -29.8 
aR(10,7) -19.8 -21.2 -16.5 -19.8 -18.4 -18.8 -33.5 -30.3 -27.8 
aR(10,6) -18.2 -20.9 -13.8 -19.8 -17.3 -18.9 -29.8 -27.3 -25.0 
aR(10,5) -15.3 -19.5 -11.8 -18.5 -13.5 -17.7 -25.5 -23.3 -21.5 
aR(10,4) -11.6 -15.8 -9.7 -14.7 -12.1 -14.3 -20.8 -19.0 -17.3 
aR(11,11) -35.0 -33.9 -29.7 -28.1 -29.0 -25.2 -50.5 -44.0 -38.5 
aR(10,3) -9.2 -9.3 -7.1 -8.3 -9.5 -8.5 -15.8 -14.3 -12.8 
aR(10,2) -4.6 -0.9 -3.3 -0.5 -6.0 -1.7 -9.8 -8.8 -7.8 
aR(11,10) -29.6 -26.6 -22.4 -22.9 -23.9 -20.7 -42.8 -37.8 -33.8 
aR(11,9) -25.5 -25.8 -20.0 -22.9 -21.6 -21.2 -40.3 -36.0 -32.3 
aR(11,8) -23.2 -26.3 -18.9 -24.1 -18.6 -22.6 -37.5 -34.0 -31.0 
aR(11,7) -21.7 -26.9 -16.8 -25.1 -18.8 -23.7 -34.5 -31.5 -29.0 

í- ~¡ïäñëó½ñÖöí¿áÖ▲ñ ÑíÖÖ▲ñ ó£ ëíßÜö▲ [3],  b-Öíü ëíïôñö,  c- ëíïôñö▲ ó£ ëíßÜö [10-12] (îóöóëÜ-
0öï　 äÜ ëíßÜöñ[3])   
 
とí¡ ½Ü¢ÖÜ çóÑñöá ó£ öíß¿óî▲, Öíü ëíïôñö ¡íôñïöçñÖÖÜ ïÜÇ¿íïÜñöï　 ï ~¡ïäñëó½ñÖöÜ½ äëó çïñê 

öñ½äñëíöÜëíê ¡í¡ äÜ £Öí¡Ü ïÑçóÇí, öí¡ ó äÜ êíëí¡öñëÜ J  £íçóïó½Üïöó. K  £íçóïó½Üïöá öí¡¢ñ çÜï-
äëÜó£çÜÑóöï　 ÜÑÜç¿ñöçÜëóöñ¿áÖÜ £í óï¡¿0ôñÖóñ½ ¿óÖóú ï 11J  , Ñ¿　 ¡ÜöÜë▲ê öñÜëó　, ç äëÜöóçÜ-
äÜ¿Ü¢ÖÜïöá ~¡ïäñëó½ñÖöÜ, äëñÑï¡í£▲çíñö Öñ£Öíôóöñ¿áÖÜñ Üçñ¿óôñÖóñ ïÑçóÇí. ゑÜ£½Ü¢ÖÜ ~öÜ ëíïêÜ¢-
ÑñÖóñ 　ç¿　ñöï　 ï¿ñÑïöçóñ½ óïäÜ¿á£ÜçíÖÖÜÇÜ äëóß¿ó¢ñÖó　 ¢ñïö¡ÜÇÜ çÜ¿ô¡í äëó ëíïôñöíê çñëÜ　öÖÜ-
ïöñú çóëöÜí¿áÖ▲ê äñëñêÜÑÜç, äëó½ñÖó½Üïöá ¡ÜöÜëÜÇÜ ÜêÜÑüíñöï　 ï ëÜïöÜ½ J . で öÜô¡ó £ëñÖó　 ¡Ü¿ó-
ôñïöçñÖÖ▲ê ëíïêÜ¢ÑñÖóú, £í óï¡¿0ôñÖóñ½ ïÑçóÇí ¿óÖóó  aR(10,10) ÇÑñ ëíïêÜ¢ÑñÖóñ ïÜïöíç¿　ñö 



 
 
 
 
 

ゑïñëÜïïóúï¡í　 ÖíÜôÖÜ-äëí¡öóôñï¡í　 ¡ÜÖâñëñÖîó　 ½Ü¿ÜÑ▲ê ÜôñÖ▲ê, íïäóëíÖöÜç ó ïöÜÑñÖöÜç 
«ぜíöñ½íöó¡í ç ñïöñïöçñÖÖÜÖíÜôÖ▲ê óïï¿ñÑÜçíÖó　ê» 
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36 10  cm-1, çïñ ÜÖó Ü¡¿íÑ▲çí0öï　 ç Ññ¡¿íëóëÜçíÖÖÜ0 ç [3] äÜÇëñüÖÜïöá ~¡ïäñëó½ñÖöí ëíçÖÜ0 
35 10  cm-1. づíïôñö▲, ç▲äÜ¿ÖñÖÖ▲ñ ç [10-12]  ó öí¡¢ñ äëñÑïöíç¿ñÖÖ▲ñ ç öíß¿óîñ (îóöóëÜ0öï　 äÜ ëí-

ßÜöñ  [3]), ¡íôñïöçñÖÖÜ ïÜÇ¿íïÜ0öï　 ï ~¡ïäñëó½ñÖöÜ½, ÖÜ ¡Ü¿óôñïöçñÖÖ▲ñ ëíïêÜ¢ÑñÖó　 ßÜ¿ññ £Öíôó-
öñ¿áÖ▲ ó, ç ÜïÖÜçÖÜ½ äëñç▲üí0ö äÜÇëñüÖÜïöá ~¡ïäñëó½ñÖöí. 

ごöí¡, äëÜçñÑñÖÖ▲ñ ëíïôñö▲ ó ïëíçÖñÖóñ óê ï ~¡ïäñëó½ñÖöí¿áÖ▲½ó ÑíÖÖ▲½ó ó£ ëíßÜö▲ [3] ïçó-
Ññöñ¿áïöçÜ0ö Üß óê ÑÜïöÜçñëÖÜïöó ó ç▲ïÜ¡Üú öÜôÖÜïöó.  
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