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用 红 外 光 谱 研 究 电 负 性

l
、

共价型分子氮化物Y nX 一 H中帐
一

H
与

电负性 n/ r( x) 或 n` / r` ( Y ) 的
、

关 系`

袁汉杰 李文津

( 化学教研室

本文系统地对共价型分子氢化物中v 备 H与电负性 / nr(X ) 或。 . / r
. ( Y ) 的关系 进行了研

究
。

发现二者之间存在良好的线性关系
。

在 HX n
一

H型分子中
,

若X 为周期表中的同族元素时
,

其线

性方程为
: 。 x

一
H x l 。

一名二 K n/ (r X )
,

式中 K为与原子 X 的价电子数有关的常数 ;若 X 为同周期元素

时
,

其线性方程 为浏
H 一

: “ 。
一 ’ 二 A + B

斗
( x ,

,

其中A
、

“ 为常数
,

其值分别由原子 x 的主

量子数与价电子数所决定
。

在 Y Xn
一

H型分子中
, : H

一
x与。 . r/ . ( Y )也存在线 性 关 系

: 。 x 一
H x

10
一 2 = a + b艺 n .

r/ . ( Y )
,

式中 a 、

b为常数
,

其值与元素X 在周期表中的位置 有关
。

根据本文

所提出的方程式所计算的 v x
一 H值与已发表的数据相符或相近

。

因此
,

这 些公式可作为应用红外光

谱测定原子或基团电负性的依据
,

从而也验证了作者之一于前文 (` l) 所提出 的 计算电负性的方法的

合理性
。

此外
,

还对这些方程式的特性作了初步的分析与讨论
。

有关诱导效应对Y n X
一

H型 分子 氢化物

中
” 、 一 H

的影响
,

文献上曾 以电负性 ( `一 ) 、

T af t常数 《 7 一 “ )等来进行定性或定量描述
,

虽

然取得一些结果
,

但尚缺乏深入而系统地探

讨其普遍规律性
。

为了探讨 。 x 一 H
与电负性 n/

r
或.n /

r .( 川

间的规律性递变
,

我们仔细分析了
。 x 一 ; :

与n/
r

或 .n / .r 的关系后发现
:

在 H n
X
一

H型分子中
。 x 一 H (表 1 ) 与。 /

r ( X )

之间存在线性关系
。

当X为同族元素时
,

其图

形为具有不同斜率而通过原点的直线 (图 1实

线部分 ) ; 当 X 为同周期元素时
,

其图形则为

斜率相同
、

截距不同的直线 (图 l 虚线部分 )
。

在 Y n X
一

H 型分子中” x 一 H (表 2
、

s
、 4 )

与
n
r/ ( Y )或 .n / .r ( Y )也有线性关系

,

不过由

于 Y 的不同以及X的电子结构的不同
,

情祝

更为复杂 (图 2
、

3
、

4 和 5 )
。

一
、

H n X
一

H型分子中
” x 一 。、

与 n / r (X ) 的

关系

在简单分子 H n
X 一 H 中 (n = 0

、
1 、

2
、

3 )
,

X 一 H 键有特别轻的末端氢原子
,

它好似一端联结特别轻的小球的弹簧
,
一

其振

动频率可根据虎克定律而计算
:

l j
, ,

” x 一 H =
百交

一

护K x 一 H
/ ,̀ ( ` )

式 ( 1 ) 中 C为光速
。

若用折合克原子质量

M
,

M 。

少 =

瑞荞猛
代替 协 (此处

,
’ · ’

laM
“ ` ,

M x 》 M H .’. 闪岛1)
,

再将 K换成达 因 /厘米
,

代入上式
,

整理后得
:

·卜 H = 1 30 7

了东丁厂
( 2 ,

K x 一 H = 力常数
,

这是一个可变参 数
,

其值
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与成键原子的 电负性有关
。

因此
。 X一 , l

也与n/
r

有关
。 ;

挤

同族 元素 在周期表中
,

当 X 为同族元

素时
, 。 X 一 H从上而下有规则地递减

,

振动频

率随着原子 x 的
n

r/ 值的减少而线性递减
。

此

等比较的结果示于图 1实线部分
。

那 A族元

素的各点位于同一直线上
,

与电负性
。

r/ ( X )

成简单的直线关系
,

而V A族元素的各点也位

于类似的另一直线上
,

随族数不同直线向一

边位移
,

但都通过零点
。

这种线性关系可以

式表达如下
:

” x 一 11 x 1 0 一 : = K n
/

r
( X ) ( 3 )

上式中 K为常数
,

其值同元素在周期表

中的族数 (价电子数 ) 有关
:

周 期 2 3 工 5 6

一 _
一一一

—
— ~

一
一— 一

-

一上 二

主量子数

A

B

1 8
。

5 4

2
。

3 4 2

1 2
。

6 4

2
。

3 4 2

4 5 6

1 2
。

0 0 1 1
。

0 0 9
。

3 2

2
。

3 4 2 2
。

3 4 2 2
。

3 4 2

族 别 万 A V A

价电子数

K 值

4 5

5
。

9 1 3 5
。

12 1

班A 皿 A

6 7

6 2 8 4
。

2 5 9

lH
: ss ia n(

“ 》曾经指出
:
双原子分子 A一 B

·

的
。 A 一 B

与电负性X存在下述关系
:

V * 一 B = q X /协
p

( 4 )

对 X 一 H型分子而言
, 件澎 1

’

故得 1

勺 x 一 H = q X ( 弓)

( 5 ) 式与 ( 3 ) 式完全一致
。

此外
,

n o H o 盆 a p e H ” O 等
` 3 ’
的工 作 也支持了本文所

导出的公式 ( 3 ) 的可靠性
。

同周期元 素 在周期 表 任一周 期 中
,

。 X _ , ;
则随

n
r/ ( X )的增加而线性递增

,

其结果

示于图 1虚线部分
。

第 2 周期元素的各点位

于同一直线上
,

其它第 3
、

4
、

5 和 6 周期元

素的各点分别位于与上述直线平行的另外四

条直线上
。

根据表 1 可归纳出与它们对应的

线性方程
:

” x 一 H 火 1 0
一 ’ = A + B叮

r ( X ) ( 6 )

式中A 为截距
,

其值随元素 X 所在周期

数 (主量子数 ) 的增加而减少
,

B 为斜率
,

其值为 2
,

3 4 2
。

eB n
a

imy
(。 )曾经指出

:
X

一
H伸 缩频率和

元素 X 的电负性成简单的直线关系
。

单价元

素的各点位于同一直线上
。

多价元素的各点

位于类似的另一直线上
。

随着价数不同直线

向一边位移
,

其结果与我们所得到的方程式

( 6 ) 完全一致
。

图 1 中每条实线与五条虚线都可得到五

个交点
,

总共有二十个交点
。

每一交点的纵

座标即为该元素的勺 x 一 ; l
值

,

与其 对应的横

座标便是该元素的电负性 n/
r 。

因此
,

利用

已知的 n/
r

( X )值即可求得
。 X 一 : :

值
,

反之
,

应用已知的 ” x 一 H值也可对该元素的 n/
r ( X )

加以验证
。

根据式 ( 3 ) 或式 ( 6) 可 以分别计算
二 x 一 H

( 表 1 )
,

二者所得结果一致
,

它们 与文献

值比较
,

偏差小 1
一

%者占5 0
.

0 0 %
,

大于 5 %

者占1 5
。

7 9 %
。

产生偏差 的原因主 要 由于所

引用的
。 X一 H

值实验条件不尽相同所致
。

从图 1 还可看出
:

同族元素的线性方程

具有相同的截距 ( A = o ) 而 有 不 同 的斜

率
,

而同周期元素的方程则具有相同的斜率

与不同的截距
。

这就说明
:

在这些线性方程

中
,

截距是一个与成键原子的 主 量子数 (n )

有关的参数 (能量参数 )
;
而斜率则为一个

与成键原子的价电子数有关的参数 (结构参

数 )
。

这样我们就给这些线性方程赋予了一

定的物理意义
。

二
、

Y n x
一

H型分子 中
。 X 一 H

与 n / r ( Y )或

“ . /
: .

(Y ) 的关系

共价型分子氢化物 Y n X
一

H 中 (n = 。
、

1 、
2

、

和 3 ; Y 为除氢以外的原子或基团 )

的
。 x 一 H

不但与原子X的电 负 性 有 关
,

而 且

还与同 x 直接相莲的其它原子或基团的电负

性或其总电负性有关
。

因为 X
一

H键都含有一
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定程度的极性
,

只有极性键的振动才出现于

红外光谱
,

如果改变振动键的取代基的电负

性
,

则键的极性随之改变
,

因而频率也必发

生移位
。

这种移位是由诱导效应所引起
,

诱

导效应只沿键发生作用
,

与分子的几何形状

无关
,

它主要随取代基的电负性或取代基的

总电负性的改变而改变
。

Y : X
一

H型分子 周期表中第万A族元素

的氢化物具有通式
:

Y
:

X
一

H
,

式中X 为 C
、

is

和 G e 。

此等化合物的
: x 一 H

值均列于表 2中
,

根

据表 2 可归纳出
。 x 一 H

与
n
r/ ( Y ) 或

n .
/

r
.( Y )

的相关方程为
:

。 x 一 : ; x 1 0 一 “ = a + b艺 n .
/

r . ( Y ) ( 7 )

式中
a
为截距

,

随元素 X所在周 期 数 (主量

子数 ) 的增加而递减
; b为斜率

,

因 C
、

iS 和

G e
同属第W A族元素 (价电子数相同 )

,

故

具有相 同的数值
:

分子类型 周期

Y o C一 H Z

Y s s i一 H 3

Y : G e一 H 理

b = O
。

2 7 3 8

价电
子数

2 4
。

4 1

1 6
。

7 2

1 5
。

8 0

Q
。

2 7 3 8

0
。

2 7 3 8

0
。

2 7 3 8

比较图 1 (虚线部分 ) 与图 2 可见二者

图形相似
,

其截距递变的规律也一致
。

iS m ht

等
〔` ’
曾经指出

。 : ; 一 H 与其取 代基电负性之间

存在如下线性关系
:

勺 5 1一 11 = b + m 艺 X
、

( 8 )

( 8 ) 式与 ( 7 ) 式完全一致
。

根据 (7 ) 式可 以计算
” x 一

(:值
,

从表 2 可

知
:

计算值与实验值相符程度令人十分满意
。

R
Z
N

一
H 型分子 氮在周期表中属 V A 类

元素
,

通式为 R Z N
一

H 的化合物 即仲胺
。

R us
-

se n 和 T h o m sP
o n( . )对仲胺类化合物进行了详

细的研究
,

他们在广大范围的仲胺中测试了

N
一

H键的振动频率
二 、 一 H

(表 3 )
,

发现它对周围

结构的性质极为敏感
。

我们分析比较了如
一 : I

与n .
/

r .
( R )后得到如下线性方程 (参阅图 3 )

:

” N 一 H X 1 0 2

, n , . n 。 .

= 1 8
。

1 8 + 1
。

4 4 3 (令
`

一 干于丫 ) ( 9 )
n 1 r Z甲

`

( 9 ) 式与预期结果一致
,
应用 ( 9 ) 式计

算的
。 X 一 ; {值 与实验值比较也非常接近 (表 3 )

。

Y
一

O H型分子 周期表 中 班 A 类元素氧

的氢化物具有通式 Y
一

O H
。

此类化合物分 子

的
。 。 一 H (表 4) 与电负性

n .
/

r .( Y ) 之间也呈

现线性关系 (图 4 )
:

。 。 一 H X 1 0 一 “ = 3 6
.

9 5 一 。
·

l o 2 9 n .
/

r带
( Y ) ( i。 )

式 ( 10 ) 和式 ( 7) 比较
,

二者递变方向相

反
,

但同W es t与B an
e y ` , ’

所得结果一致
。

因为

在 Y
一

O H中
,

氧是电负 性很大的元素
,

此时

与氧直接相连的 Y的 电负性越小
,

则通过诱

导作用使氧原子的电子云密度
一

降低愈小
,

从

而增加了 O
一

H键的强度 ( 即键力常数增大 )

而使其频率增大
。

应用式 ( 10) 所计算的
: 。 一 H

值
、

除 L i0 H与

C
。 H 。 O H的

。 。 一 H
外与实验值 比较均很接近

。

其原因或可解释为
:
前者为一离子型化合物

,

后者则由于 p 一 二共扼的结 果而使其频率有所

降低
。

Y
一

O H的Y若为烃基 R所取代则得醇RO H

其
。 。 一 H与 n .

/
r气 R ) 存在直线关系 (图 5上 )

,

硫醇 R
一

S H则得到另一条与之 相 似而平行的

直线 (图 5 下 )
。

这些直线的递 变 规 律 与

Y
:

X
一

H (图 2 ) 和 R Z N
一

H (图 3 )一致
。

从图 5还可 看出
:

R O H (或 R S H )的
。 。 一 H

(或” S一 H
)对 .n /

r气 R ) 的改变非常敏感
。

烷基

的电负性彼此相差虽微
,

但在
。 0 一 H或 。 S 一 H

的

移位上都能反映出来
,

这 与作者之一
〔 ” ( ” ’ 〕

曾经指出
: “
烷基的电负性并非一常数

,

其值

随着碳原子数的增加而依次递减
,

不过减小

速度逐渐降低
,

以至 长链基团的电负性值逐

渐接近于一常数
”
的观点一致

。

三
、

结 论

根据上述
,

可得如下结论
:

(一 ) 共价型分子氢化物中X
`

H键的振

动频率
。 x 一 H

与电负性
n
r/ 或

n
州

r 来
间 存 在 良

好的线性关系
: ( 1 ) 在 H n X

一
H型分子中

,

若 X 为同族元素 时其 线
_

性 方程 为
。 x 一 H X

10
一 “ = K

n
r/ ( X ) , 若 X为同周期元素时其线

性方程为
” x 一 。 X 10

“ 2 = A 十 B n/
r ( X )

。

量数主子
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、 2)在 Yn X
一

H型分子 中
, 。 X一 H 与取 的速度则逐渐降低

,

以至长键基团的电负性

代基 Y 的电负性或其总电负性有关
,

·

其关系 逐渐接近于一常数
,

这种情况 与前文
〔“ ( b ) 弓

式为
。 : 一 H x 1 -0

“ = a + b艺 n .
/

r
.( Y )

。

的观点一致
。

(二 ) Y n
X

一
H型分子氢化物

” x 一 卜:
的移 (三 ) 根据本文所提出的公式 ( 3)

、

(6 )
、

位主要是由诱导效应所引起
。

因此 。 X一 H 对 (7 )
、

(9 ) 或 ( 1 0) 所计算的
。 X 一 卜:

值与已发表的

取代基的改变非常敏感
。

本文图 5 所示 R O H 数据相符或相接近
。

因此
。

这些公式可作为

或 R S H的
” 。 一 H

或
。 S一 H

随
n .

/ .r ( R ) 的改 变而 应用红外光谱测定原子或 基 团 电 负性的依

改变的结果表明
:
就同一类型的烷基而言

,

据
,

从而也验证了前文 ( “ )所 提 出的计算 电

随碳原子数增大
,

.n / .r 值依次减少
,

但 减少 负性的方法的合理性
。

表 1 H
n X

一

H型分子中X
一

H键 的振动 须率奴
一 H (n 二 o

、
1

、
2

、
3 ) .

分子类型

H
o

X H
键 型
X一 H

电负性
n /丫

℃ x ·
H ( c m

一 1 )

九七一a今曰Q自t̀nnU切nù,ú月注
..

…
11A
ó一勺5
1.上+一一一一万A H , X H

( n = 3 )

C一 H

5 1一 H

G e一 H

Sn一H

P b一 H

实 验 值

3 0 2 0 ( a )

2 1 5 0 ( e )

2 0 7 0 ( c )

1 8 6 0 ( a )

1 5 6 4 ( b )

3 4 4 8 ( d )

2 3 2 7 ( a
)

2 1 8 5 ( a )

1 8 9 1 ( a )

1 6 9 9 ( b )

计算值 ( 1 ) 误差% 计算值 ( 2 ) 误差%

族别

3 0 6 9

2 0 1 6

1 9 3 4

1 6 7 3

1 5 4 1

+ 1
。

0 6

一 6
。

2 3

一 6
。

5 7

一 1 0
。

6 1

一 1
。

7 3

3 0 6 9

2 0 6 3

1 9 6 6

1 7 6 3

1 5 4 1

nJ
,
It了nJnU,1J

4月白00八D
..

…
闰0OJodC乙Q曰

qo八O白勺曰今性月O口
,CI凸,I勺自

:
,

:
V A H : X H

( n = 2 )

né勺曰n甘
一++

N一 H

P一 H

A s一H

S b一 H

B i一 H

6
。

6 7

4
。

5 5

4
。

1 3

3
。

5 5

3
。

2 9

3 4 1 6

2 3 3 0

2 1 1 5

1 8 1 8

1 6 8 5

一 0
。

9 3

+ 0
。

1 3

一 3
。

2 0

一 3
。

8 6

一 0
。

8 2

3 4 1 6

2 3 3 0

2 1 6 7

1 9 3 1

1 7 0 3

一 0

+ O

3 7 5 3

2 6 7 0

2 3 7 4

2 0 2 7

1 8 1 4

一 0
。

0 8

+ 1
。

6 4

+ O
。

5 9

一 7
。

6 1

3 7 5 3

2 6 1 5

2 4 0 1

2 1 2 9

1 8 5 0

一 0
。

0 8

+ 1
。

6 4

十 O
。

5 9

一 7
。

6 1

9口内子八0tl工Q9曰勺曰5
0000

..

…
ó日ùn口nUnUO一一一十十

YI A HX H O一 H 8
.

1 1

( n 二 1 ) S一 H S
。

7 7

S e一 H S
。

1 3

T e一H 4
。

38

P o一 H 3
。

9 2

祖 A X H F一H g
。

72

( n = 0 ) C l一 H 7
.

0 4

B r一 H 6
。

1 3

I一 H S
。

2 5

A t一H 4
。

6 7

3 7 5 6 ( a )

2 6 2 7 ( a )

2 3 6 0 ( d )

( 2 1 9 4 ) ( b )

4 1 3 9 ( b )

2 9 2 1 ( b )

2 6 5 0 ( b )

2 3 1 0 ( a )

( 2 0 0 9 ) ( b )

4 1 4 0

2 9 9 8

2 6 1 1

2 2 3 6

1 9 8 9

+ 0
。

0 2

+ 2
。

6 4

一 l
。

4 7

一 3
。

2 0

一 O
。

9 9

4 1 3 0

2 9 1 3

2 6 3 6

2 3 3 0

2 0 2 6

. 本表所采用的可 r 比值引自文献 ( 1 a1 )
。

表中” x- H的来源为
:

a .

B e l l a m y L J
:

hT
e I o f r a r e d S P e e t r a o f C o m p l e x M e l e e u l e s V o l

.

2
,

Z n d e d C ha p
.

4
,

2 9 5 0

b
.

T a n d o n Sp e t a l : Z e i P h v s .

C he m i
e 2 4 5 ( 1 9 7 0 )

,
2 3 0

e .

OK j i N a k a n i s h 姐 d S o l o m a n P H : 工n f r a r e d A b s o r p t io n S p e e t r a s e o p y Z n d e d
,

p 5 3
,

1 9 7了

d
.

oD 1Ph i n D a n d W i e k A l T a b u l a t i o n o f I n f r a托 d D a t a .

C h a p
.

i
,

2 9 7 7

括号中的数值为计算值 计算值 ( 1 ) 根据本文式 ( 3 ) 计算

计算值 ( 2 .) 根据本文式 ( 6 ) 计算
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表2 Y
3

X
一

H型分子中X
一

H的振动须 率 。 X 一 工 l’

分子的
类 型

电负性和 ℃ x一
H( c m

一 I)

Y
, C一 H

八Un.八é,一,主né六Uon
甘nénù八U八U

一+一++十十十+l十

F

C 1

O H

O H

B r

C o H 。

C e H 。

C e H 。

S H

C H 3

C H :

C H 3

C H :

C H :

C : H 。

F

C 1

C H a

C : H 。

B r

C e H 。

C H s

C H :

C H .

C H :

C H 3

C H 3

C : H
。

C H 3

C : H 。

C H :

C
: H 。

B r

C e H 。

C H :

C : H a

C H s

C : H 。

C s H 7

C 一H .

C : H 。

i
一

C 3 H
,

C : H 。

1 9
。

1 5

ṑ9é月咬
力
任0口八b八U八口件̀̀任,̀n甘ó口11, .1性月八七n甘1人1盖

一

工né
.....

……

实验值

3 0 6 2 ( a )

3 0 1 9 ( a )

2 9 7 6 ( b )

2 9 6 1 ( b )

3 0 2 1 ( a )

2 8 9 0 ( d )

2 8 8 8 ( 亡 )

2 8 7 7 ( C )

2 8 68 ( b )

2 8 7 5 ( 亡 )

2 8 7 2 ( e )

2 8 7 0 ( e )

2 8 7 8 ( e )

2 8 7 2 ( e )

2 8 7 6 ( e )

计算值

3 2 3 9

3 0 1 9

2 9 6 5

2 9 6 3

2 9 4 5

2 9 2 3

2 8 9 2

2 8 9 1

2 8 8 7

2 8 7 5

2 8 7 5

2 8 7 5

2 8 74

2 8 7 4

2 8 7 3

误差%

+ 5
。

7 8

。

0 0

。

3 7

一 O
。

1 0

+ 6
。

7 0

739Q6147始28868686828178191817161616151515151515

十 5
。

4 3

35450909006805600003847114521033... .....

……
八nUUnUn.n.乃̀VnnnUtl.1土八én.八U八U

一一一一一+一十十++一

Y 3 S i一H F F F 2 9
.

1 6

F F C H s 2 4
.

7 4

C l C I C l 2 2
.

1 2

C 1 C I C H s 1 9
.

3 5

C 1 C I C : H o 1 9
.

3 4

C 1 C l C 3 H 7 1 9
.

3 4

C 1 C l i
一

C , H , 1 9
.

2 9

B r B r B r 1 8
。

3 9

C 1 C o H o C H : 1 5
.

2 1

C 1 C H 3 C H 3 2 7
。

6 4

C I C : H o C : H o 1 7
.

5 6

C o H 6 C o H o C o H o 2 7
.

6 2

p
一

C o H一 C l p
一

C e H ` C l p
一

C o H 一C I 1 7
.

6 1

C o H S C o H o C H : 1 7
.

0 4

C o H o C H 3 C H : i 6
.

d 7

C H s C H : C H 3 1 5
.

9 0

C H s C : H o C : H o 1 5
.

8 2

C : H o C ZH o C : H o 1 5
.

7 8

2 3 1 5 ( e )

2 2 2 8 ( f )

2 2 5 8 ( e )

2 2 1 3 ( g )

2 2 0 6 ( g )

2 2 0 6 ( g )

2 1 9 9 ( f )

2 2 3 6 ( e )

2 1 7 0 ( g )

2 1 6 8 ( e )

2 1 5 3 ( e )

2 1 3 2 ( h )

2 1 3 6 ( h )

2 1 2 4 ( g )

2 1 2 0 ( g )

2 1 1 8 ( e )

2 1 0 3 ( g )

2 0 9 7 ( g )

2 4 7 0

2 3 4 9

2 2 5 0

2 2 0 3

2 2 0 2

2 2 0 2

2 2 0 0

2 1 7 6

2 1 7 1

2 1 5 5

2 1 5 3

2 1 5 4

2 1 5 4

2 1 3 9

2 1 2 3

2 1 0 7

2 1 0 5

2 1 0 4

十 O
。

+ 0
。
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分子的
类 型

表2 ( 续 )

电负性和

艺n .

/
r’

( Y)

℃ x一 H( e m
一 1 )

:
一

计算值 误差%

、 .了、、了、J、、产、J护、、产、,、̀、沙Y : G e一 H

八U八Uó吕non
l

dOJjLLùnùnUū了ūJ工a:JnU八Dnùon
é只éǎ拭ǎ匕。O性月1人尸01卜J刀性11,曰OJ

.........

……
八éné1nU1óUC甘néǎU八jIl
.

1,工nUùU

十一一+一一+ē一++

C l C I C I 2 1
。

1 2

C l C I B r 2 0
。

2 1

C 1 B r
B

r 1 9
。

3 0

B r B r B r 1 8
。

3 9

C I C ` H o C一H a 1 7
.

5 6

C I C : H o C : H o 1 7
.

5 6

C o H o C o H o C e H
o 1 7

,
6 1

B r C Z H o C : H o 1 6
.

6 5

B r C一H o C 一H . 2 6
.

6 5

C e H
o C 一H o C 一H . 2 6

.

3 9

C H : C H 3 C H s 1 5
.

9 0

C H : C H o C : H o 1 5
.

8 6

C : H
o C : H

o
C : H

o 1 5
.

7 5

I C : H o C : H o 1 5
.

7 7

I C 一H o C 一H o 2 5
.

7 7

C 一 H . C . H o C ` H o 1 5
.

7 5

C 一H o C ` H o C o H o C H :
`

1 5
.

7 6

C , H i o C e H o C H : C . H o C H t 1 5
.

7 4

i
一

C 3 H , i
一

C o H , i
一

C 3 H , 1 5
.

6 3

实验值

2 1 5 8 ( i

2 1 4 4 ( i

2 1 3 5 ( i

2 1 1 6 ( i

2 0 6 1 ( i

2 0 6 1 ( j

2 0 4 0 ( j

2 0 5 3 ( j

2 0 5 3 ( j )

2 0 1 5 ( j )

2 0 3 2 ( i )

2 0 2 2 ( i )

2 0 1 0 ( i )

2 0 4 4 ( j )

2 0 4 4 ( j )

2 0 0 3 ( j )

2 0 0 9 ( j )

2 0 1 5 ( j )

1 9 8 9 ( j )

2 1 5 8

2 1 3 3

2 1 0 8

2 0 8 4

2 0 6 1

2 0 6 1

2 0 6 2

2 0 3 6

2 0 3 6

2 0 2 9

2 0 1 5

Z D 1 4

2 0 1 2

2 0 1 2

2 0 1 2

2 0 1 2

2 0 1 2

2 0 1 1

2 0 0 8

0
。

0 0

一 O
。

5 1

一 1
。

2 6

一 1
。

5 1

一 O

+ O

. 本表所采用的 n r/ 和 n . r/ . 值引自文献 ( 1 1)

表中。 x
一 H的来源为

:

( a ) M
.

B
.

伏肯斯坦
:

分子的结构及物理性质 ( 张乾二等译 ) 第 3 86 页
,

科学出版社
,

1 9 6。年

( b ) A
.

P o z e f s k y a n d C o g g a s h a l l N D : A n a l y s t C h e m 2 3
,

1 6 1 1 ( 一9 5 1 )

( C ) r
.

C
.

兰斯贝尔等著
:

碳氢化合物联合散射光谱的基本参量 ( 沈志鸿 等 译 )
,

科学出版社
,

第二部分
,

第一章
, 1 9 6。

( d ) B e l l a m y L J : T h e I n f r a r e d S p e e t r a o f C o m p l e x M o l e e u l e s ,
3 t h e d

.

Ch a p
.

2
,

1 9 7 5

( e ) 同表 i 注 ( a )

( f ) 文献 ( 4 )

( g ) 文献 ( 7 )

( h ) W e b s t e r D E : J C S
,

1 9 6 0
,

5 2 3 2

( i ) B
.

A
。

fl o 二 o M a Pe 二 ` o ,

r
.

H
.

3 y e B a 二 H
.

C
.

A 。 江 Pe e B : H 3 B A H C C C P O X H 1 9 6 1 ( 1 0 )

1 7 5 8

( j ) R
.

M a t h e s i s e t a l : S p e e t r o e h i m A e t a 1 5
,

1 4 6 3 ( 1 9 6 7 )

雌
一 H 计算值用本文公式 ( 7 ) 所计算

?,l劲1̀翻IJ臼
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表 3R
Z
N

一

H 型分子中N
一
H 键的振动 频平枷

一

l’( cm
一 `

) .

分子的
类 型

电负性和 ” 付
一H ( cm

一 1)

艺n .

/ r’

( R ) 实验值 误差 %

基
·

叭代

汽O八C八b八b八b八b八b八Un甘八UOlnùnl内 JCUnU
. .

…
O

:
0八曰ù 000000一干+一十十一R : N 一 H C H s

C : H 。

中C H :

C H :

C : H 。

C sH ,

C 一H .

小C H :

1 1
。

1 7

1 1
。

1 3

1 1
。

1 1

3 4 3 3

3 4 2 2

3 4 1 9

3 3 5 0

3 3 3 4

3 3 1 1

3 3 3 8

3 3 3 0

计算值

3 4 3 1

3 4 2 4

3 4 2 1

3 3 4 8

3 3 3 6

3 3 3 6

3 3 3 6

3 3 3 0

nU,ù9白Q山O口九匕ó匕曰01卜口
`
任

..

…
八口八八甘八甘énU11ù胜ù11唯11

二ǔ

取

R 1

C . H
。

C o H 。

C o H 。

C H s

C : H 。

C : H ,

C一 H .

中C H :

. 表中 n . r/ . 值引自文献〔 1 1 (b )〕
,

” N
一H ( 实验值 ) 引自文献〔 2 0〕

,

。 N
一

H ( 计算值 ) 由本文公式 ( 9 ) 计算

表 4 Y O
一

H型分子中O
一

H健 的振动须率
” 。 一 H

分子的

类 型

取代基

Y

电负性值

n
/

r ( n .

/
r .

)

” o 一
日 ( c m

一 1 )

实验值 计算值

Y O一 H L i

C H 3

C : H 。

C 3 H ,

C一 H 。

i
一

C s H ,

t
一

C ` H 。

C o H
。

C C l s

C 1

C F 3

O H

0
。

8 2 3 6 7 8 ( a )

3 6 4 3 ( a )

3 6 3 5 ( a )

3 6 3 8 ( a )

3 6 3 1 ( a )

3 6 2 0 ( a )

3 6 1 6 ( a )

3 6 0 9 ( a )

3 6 3 6 ( a )

3 6 2 6 ( a )

3 6 1 7 ( a )

3 6 1 0 ( a )

3 6 9 0

3 6 4 3

误差%

+ 0
。

3 3

” s 一 H ( c皿
一 1 )

实验值

O
。

0 0 2 5 9 7 ( a )

2 5 8 4 ( a )

2 5 8 4 ( a )

2 5 8 0 ( a )

3 6 3 8

3 6 3 6

3 6 2 6

3 6 1 9

3 6 1 0

+ 0
。

8 0

0
。

0 0

0
。

0 0

+ 0
.

3 0

0
。

0 0

2 5 6 4 ( b )

2 5 9 1 ( a )

人.

11!·11!今5
.

3 0

!
`

!
.

几,...l lJ旧..吸月.月.

-
名.J..

八匕八O八D11ǎDt“弓̀9白9曰9ó,
.J00

……
ù勺二d亡UrdJ勺5

6
.

0 2 个

7
。

0 4

7
。

6 3

8
。

5 5

2 6 18 ( a )

. 表中n/ r ( n .
r/

. ) 值弓!自文献〔1 1〕

。 x
一

H ( 实验值 ) 来源为
:

( a ) 同表 i 注 ( a )

( b ) 同表 i 注 ( d )

U 。 一 H ( 计算值 ) 由本文公式 ( 10 ) 计算
。
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