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成解得其余非氢原子坐标
,

再以最小二乘法修正全部非氢原子坐标参数和各向同性热参数
,

再转

为各向异性热参数至收敛
#

最终偏差因子 ∃ 二 %
#

% & 
#

分子中非氢原子坐标和等效温度因子
#

主要键长
、

键角列于表 卜∋
#

分子构型见图 (
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配合物分子具有 ;
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对称性
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从表 Β 图 ( 可见
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由于 =8
、

1 )+ ≅
、

0 )( ≅ 所组成的平面与+

三元环及 =8 原子组成的平面互相垂直
,

后者刚好处于分子的对称面上
,

说明 =8 )2 健以 山Ρ Σ
杂

弓

化轨道成键
,

构成平面四配位结构
#

=8 一0
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0) (卜=卜0 )( 勺键角与顺铂的相应键角接近
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晶体含一分结晶水
,

与配位氨及配位 (
,

(一 环丙烷二梭酸根上戮基形成氢键
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(一环丙烷二换酸根二氛合铂的晶体结构和振动光谱的简正坐标分析 � Φ ∋

0 −Υ −9 18 。 〔幻
、

ς崛Ω3:
‘, 〕等曾用 Τ!! Μ 力场

,

并引人健!键
、

键角一键角间相互作用
,

对

顺
、

反式二氯二氛合铂进行了简正坐标分析
#

但由于未考虑面外摇摆和键扭曲振动内坐标和

相应力场
,

结 果计算频 率和观 侧频 率间最大误差△ 、。 分别 为 ∋Χ ;9
一 , 和 ΔΧ

; 9
一 ,

#

Α2 1 9 18 。
等 〔’。〕在进行 刀一氛基酸根合铂的简正分析中

,

虽引进了一; 1 Σ 、

之; ς Σ 的面外摇摆振

动和 <一0
、

< // < 扭曲振动内坐标及相应力场
,

但因仍忽略了 ∃ 一0
、

=8一? 键的扭曲振动内坐

标及相应力场
,

最终计算频率和观测值间最大误差仍高达 Β ;9
一, #

本文虽仅用 Τ!!
Μ 力场

,

未考虑其他相互作用
#

但定 义 的 Δ 个内坐标中包 括 Β 个面外摇摆振动和 相应 的力场

)Ξ
Π

、

Ψ 仁
一。
Ρ 以及 Φ 个键扭曲振动和相应力场 )不卜刃≅

、

爪
二 。≅和 爪刁

,

从而使所用

力场与真实分子力场接近
,

使光谱的简正坐标分析得到了满意结果
#
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