


表3に示したように、水錯体の3つのメチル基の V3はモノマーと比較してすべて低くなっている

ことがわかった。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

表1  N,N-ジメチルアセトアミド-水錯体の主な分子定数(in MHz) 

 メチル基の内部回転の効果による定数 

  TopY’ TopY TopX 

A1 4641.5472(19)  A2 2.9197(29)  A4 0.3333(22) A6 0.003222(85) 

B1 1235.1716(67)  B2 0.2604(24)  B4 0.2415(71) B6 0.000968(12) 

C1  995.6601(59)  C2 0.01222(67) C4 0.009087(25) C6 0.00004236(92) 

χaa 2.0765(44)  q2  147.0408(19) q4 40.1988(60) q6 -0.2265(30) 

χbb-χcc 6.8399(39)  s2 40.7228(50) s4 -29.1660(91) s6 0.1306(46) 
 
 

表 2 N,N-ジメチルアセトアミド-水錯体の方向余弦 

 TopY’ TopY TopX 
λa 0.6862(64) 0.3410(45) -0.41889(54) 
λb 0.7274(61) -0.9401(16) 0.90804(25) 

 
 

表 3  N,N-ジメチルアセトアミド-水錯体とモノマーのメチル基の内部回転ポテンシャル障壁の比較 

V3[cm-1] TopY’ TopY TopX 

水錯体 162.83(58) 196.57(84) 629.58(13) 
モノマー 180.35(79) 237.32(41) 671.85(24) 
⊿V3 17.52 40.75 42.27 
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回回転転状状態態   JJ ==KK==00  ととししたた時時のの内内部部回回転転状状態態のの分分裂裂のの様様子子とと核核ススピピンン統統計計重重率率((NN,,SS,,SS,,WW))  
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•メチル基内部回転によるエネルギー準位の分裂 
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