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ConjugatedHydrocarbonDiradicalsの

GroundStateの電子状態

橋 本 勝 文

Conjugateddiradicalsは2つの nOnbonding7T軌道に2つの電子が入っている分子であ

る｡ ここでは,その例としてcyclobutadiene--･(Ⅰ), trimethylenemethane∴ ･･(ⅠⅠ) ,

tetramethylenethane-･-･(ⅠⅠⅠ) をとりあげる｡
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(1)(∬)(Ⅱ)とも紙面に垂直に炭素の pz軌道が立っているO (I)(a)(m)のnOnbonding

7T軌道を図 1に示す.
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図 1
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ここで○,●は 7T軌道の各炭素原子 pz軌道での係数で○は十,●は-,丸の大きさは

係数の大きさを示す. (I)(J)(皿)いずれもHtickel分子軌道 (HMO)の最高 占有軌道

(HOMO)と最低空軌道 (LOMO)のエネ/レギーは縮退 しているか,あるいはほとんど

縮退 している｡このような系は,制限Hartree-Fock近似で考えるとtripletがgroundstate

になる｡ しかしHOMOとLOMO のエネルギーギャップが小さく電子相関の効果が大き

く,事情は複雑になる｡ ここでは非制限Hartree-Fock近似 を用い電子相関の効果を取 り

入れて計算 した｡その結果, (I)(Ⅱ)は singletが groundstate, 川)はtripletが

groundstateになった｡そのスピン構造を図2に示す｡
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図 2 (1,いま矢印を表わす )

ここで1の向きと長さはスピン密度のスピン空間での向きと大きさを示すo このよ5.
に,conjugatedHydrocarbondiradicalsのgrOundstateは電子相関の結果 alternatingspln

structureを持っ状態であることが予想される｡

CW色素 レーザ-の製作 とそれ を用いた
Na2A バ ン ドの Polarization分光

早 川 雅 博

Arレーザー励起CW色素 レーザーを製作 し,それと他のArレーザーを用いて,Na2
Aバンドの高振動励起状態 (Ⅴ′-15-35)の分光をPolarizationspectroscopyの方法に

よって行なった｡

CW色素 レーザーは可視領域で広範囲に波長選択可能なコヒーレント光源として最近
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