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犪狀犱犻狅狀狊犮犾狌狊狋犲狉犳狅狉犎犵犿犛犲狀（犿＝１，２，３，狀＝１，２）

犛犎犃犖犌犔狅狀犵犆犺犲狀，犔犐犑犻犪狅，犔犐犛犺狌犘犻狀犵，犔犐犃犗犎狅狀犵犎狌犪，犔犐犝犡犻狀犘犻狀犵
（ＫｅｙＬａｂｏｒａｔｏｒｙｏｆＢｉｏｌｏｇｉｃＲｅｓｏｕｒｃｅｓＰｒｏｔｅｃｔｉｏｎａｎｄＵｔｉｌｉｚａｔｉｏｎｏｆＨｕｂｅｉＰｒｏｖｉｎｃｅａｎｄＤｅｐａｒｔｍｅｎｔ

ｏｆＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，ＨｕｂｅｉＩｎｓｔｉｔｕｔｅｆｏｒＮａｔｉｏｎａｌｉｔｉｅｓ，Ｅｎｓｈｉ４４５０００，Ｃｈｉｎａ）

犃犫狊狋狉犪犮狋：Ｔｈｉｓｗｏｒｋｈａｓｂｅｅｎｃａｒｒｉｅｄｏｕｔｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ，ｔｈｅｎａｔｕｒａｌｋｅｙａｔｏｍｉｃｏｒｂｉｔａｌａｎｄ

ｆｒｅｑｕｅｎｃｙｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎａｎｄａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒｕｍｏｆＨｇ犿Ｓｅ狀（犿＝１，２，３，狀＝１，２）ｍｏｌｅｃｕｌａｒｓａｎｄｉｏｎｓｃｌｕｓ

ｔｅｒｓｂｙｕｓｉｎｇｔｈｅＬＡＮＬ２ＤＺｐｓｅｕｄｏｐｏｔｅｎｔｉａｌｂａｓｉｓｓｅｔｓ，Ｂ３ＬＹＰａｎｄＴＤＤＦＴｍｅｔｈｏｄ．Ｔｈｅｍｉｃｒｏｓｃｏｐｉｃ

ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＨｇ犿Ｓｅ狀（犿＝１，２，３，狀＝１，２）ｍｏｌｅｃｕｌａｒｓａｎｄｉｏｎｓｃｌｕｓｔｅｒｓ’ｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅｈａｖｅｂｅｅｎｇｏｔ，ｓｕｃｈ

ａｓｇｅｏｍｅｔｒｉｃｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ，ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ，Ｅｂ，Ｅｇ，ｄｉｐｏｌｅｍｏｍｅｎｔ，ｅｔｃｅｔｅｒａ．Ｆｕｒｔｈｅｒｍｏｒｅ，ｆｒｏｎｔｉｅｒ

ｍｏｌｅｃｕｌａｒｏｒｂｉｔａｌｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ，ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ，Ｈｉｇｈｐｒｅｃｉｓｉｏｎｔｏｉｄｅｎｔｉｆｙａｌｌｔｈｅ

ｓｉｍｐｌｅｈａｒｍｏｎｉｃｖｉｂｒａｔｉｏｎｍｏｄｅｏｆｔｈｅｔｒｏｕｐｅｃｌｕｓｔｅｒｈａｓｂｅｅｎａｎａｌｙｓｅｄｓｙｓｔｅｍｉｃａｌｌｙ．Ｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｓｈｏｗ

ｔｈａｔ：ｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＨｇ犿Ｓｅ狀（犿＋狀＝１～３）ｉｓｌｉｎｅａｒａｎｄａｎｇｌｅ，Ｈｇ犿Ｓｅ狀（犿＋狀＝４～５）ｉｓｔｈｅ

ｒｉｎｇｌｉｋｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅ，ａｎｄｓｔａｂｌｅｏｒｄｅｒｉｓＨｇＳｅ２＞Ｈｇ３Ｓｅ２＞Ｈｇ２Ｓｅ２＞Ｈｇ２Ｓｅ＞ＨｇＳｅ，Ｈｇ犿Ｓｅ
－
狀 ＞ Ｈｇ犿Ｓｅ狀＞

Ｈｇ犿Ｓｅ
＋
狀 ．ＦＭＯａｎａｌｙｓｉｓｉｄｅｎｔｉｆｉｅｄｃｌｕｓｔｅｒｓｇｏｏｄｃｏｎｄｕｃｔｉｖｉｔｙｆｏｒＨｇ犿Ｓｅ狀（犿＝１，２，３，狀＝１，２），ａｂｉｌｉｔｙｏｒ
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_１　犎犵犿犛犲狀（犿＝１，２，３，狀＝１，２）1±R±%©ÒL¦

Ｔａｂ．１　ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｒｅｓｕｌｔｓｏｆｍｉｃｒｏ－ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｆｏｒＨｇ犿Ｓｅ狀（犿＝１，２，３，狀＝１，２）ｍｏｌｅｃｕｌａｒｓａｎｄｉｏｎｓ

ｓｔａｔｅ ＴｏｔａｌｅｎｅｒｇｙＥ／ａ．ｕ． Ｄｉｐｏｌｅｍｏｎｅｎｔ／Ｄｅｂｙｅ ｓｔａｔｅ ＴｏｔａｌｅｎｅｒｇｙＥ／ａ．ｕ． Ｄｉｐｏｌｅｍｏｎｅｎｔ／Ｄｅｂｙｅ

ＨｇＳｅ（３Σｇ） －５１．９６８４ ２．１１４１ Ｈｇ２Ｓｅ－（２Ａ） －９４．８４４４ ０．０００３

ＨｇＳｅ＋（４Σｇ） －５１．６６１３ １．７７６４ Ｈｇ２Ｓｅ２（１Ａ＇） －１０３．９９８８ ０．００４９

ＨｇＳｅ－（２Σｇ） －５２．０４１９ ５．１７３１ Ｈｇ２Ｓｅ２＋（２Ａ＇＇） －１０３．７０５５ ０．００８１

ＨｇＳｅ２（３Ａ＂） －６１．２２７７ ０．５６３８ Ｈｇ２Ｓｅ２－（４Ａ＇） －１０４．０６２１ ０．００４２

ＨｇＳｅ２＋（２Ａ＂） －６０．９２８４ １．０００５ Ｈｇ３Ｓｅ２（１Ａ＇） －１４６．７９６５ ４．０１００

ＨｇＳｅ２－（２Ａ＇） －６１．３０７０ ７．３７４１ Ｈｇ３Ｓｅ２＋（４Ａ＂） －１４６．５１７７ ２．９４５６

Ｈｇ２Ｓｅ（１Σｇ） －９４．７６４０ ０．００００ Ｈｇ３Ｓｅ２－（４Ａ＇） －１４６．８５０９ ４．１９９２

Ｈｇ２Ｓｅ＋（２Ａ＇） －９４．４９１５ １．８１１４

_２　犎犵犿犛犲狀（犿＝１，２，３，狀＝１，２）1±R±¹Ý�¸xGc[

（
-º

：狀犿，-£V»~£θ：狅）

Ｔａｂ．２　ＯｐｔｉｍｉｚｅｄｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒＨｇ犿Ｓｅ狀（犿＝１，２，３，狀＝１，２）ｍｏｌｅｃｕｌａｒｓａｎｄｉｏｎｓ（ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ：ｎｍ，ｂｏｎｄａｎｄｄｉｈｅｄｒａｌａｎｇｌｅθ：ｏ）

ＨｇｍＳｅｎ aFθ／ｏ a5

／ｎｍ ¼éFθ／ｏ

ＨｇＳｅ（３Σｇ） Ａ（１，２）１８０ Ｒ１，２＝０．２９８４

ＨｇＳｅ＋（４Σｇ） Ａ（１，２）１８０ Ｒ１，２＝０．３１７３

ＨｇＳｅ－（２Σｇ） Ａ（１，２）１８０ Ｒ１，２＝０．３１８５

ＨｇＳｅ２（３Ａ＂） Ａ（１，３，２）１２０．５０２７ Ｒ１，３＝０．２３３６　Ｒ２，３＝０．３７１４

ＨｇＳｅ２＋（２Ａ＂） Ａ（１，３，２）１１３．３７３０ Ｒ１，３＝０．２３１６　Ｒ２，３＝０．２９３４

ＨｇＳｅ２－（２Ａ＇） Ａ（１，３，２）１３７．５５４８ Ｒ１，３＝０．２４５９　Ｒ２，３＝０．３２８４
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Ｈｇ犿Ｓｅ狀狓（狓＝０＋１，－１） Ｃａｌｃ／ｃｍ－１ Ｉｎｆｒａｒｅｄ Ａｓｓｉｇｎｍｅｎｔ

ＨｇＳｅｘ ９９．１０（８９．１０，８５．７５） ０．０４３０（０．０２３７，６．３２６７） νＨｇＳｅ

ＨｇＳｅ２ｘ １２．３１（５３．６４，８．８４） ０．０４２３（０．８０３６，０．５５３４） γＨｇ２Ｓｅ３Ｓｅ１

２５．８２（１０７．５３，４９．２９） ０．６５１７（１．１５２８，６．７４８７） νＨｇ２Ｓｅ３

３２０．９５（３０９．４３，２７１．４８） ４．０８２５（４．２３８０，０．１５０９） νＳｅ３Ｓｅ１

Ｈｇ２Ｓｅｘ ３８．７２（２５．２１，２２．４２） ６．０１１９（０．９７８６，２．８３０３） ωＨｇ３Ｓｅ１Ｈｇ２

８１．９７（１０８．８５，５５．７０） ０．００１０（０．３８６９，０．０００１） νｓＨｇ３Ｓｅ１Ｈｇ２

１５４．７８（１４４．４３，１００．８８） １７．７３６７（２９．４９４４，２．７６８１） νａｓＨｇ３Ｓｅ１Ｈｇ２

Ｈｇ２Ｓｅ２ｘ ５６．３５（２３．２１，１４．３３） ４．５３００（２．６２０１，２．７０２９） ωＳｅ２Ｓｅ１

８４．４２（５９．６７，４１．１０） ０．００００（０．００１２，０．００００） σＳｅ２Ｈｇ３Ｓｅ１＋σＳｅ２Ｈｇ４Ｓｅ１

１１４．２２（６４．５０，７３．０７） ０．０５２５（０．００００，０．０００４） τＳｅ２Ｈｇ３Ｓｅ１＋τＳｅ２Ｈｇ４Ｓｅ１

１１５．７２（１２６．３７，９２．６６） ４．７０２０（０．０００１，１０．３９８７） ωＳｅ２Ｈｇ３Ｓｅ１＋ωＳｅ２Ｈｇ４Ｓｅ１

１７９．２７（１３６．１０，９４．５１） ０．００６８（４．８３１５，４．０３００） ＲＢ

１８７．６２（１８３．８２，９４．７６） １７．９３２１（０．００００，２．８５２０） δＳｅ２Ｈｇ３Ｓｅ１＋δＳｅ２Ｈｇ４Ｓｅ１

Ｈｇ３Ｓｅ２ｘ ３４．６２（１０．３８，５．２１） ０．００００（０．０２６１，０．００５２） ωＳｅ５Ｈｇ１Ｓｅ４＋ωＨｇ３Ｈｇ２Ｓｅ４

４８．０９（１３．３５，７．０） ０．２１４８（０．００００，０．００００） τＳｅ５Ｈｇ３＋τＳｅ４Ｈｇ２
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８０．５９（４１．３９，２６．５１） ０．０６３１（１．５３０３，０．３４３７） νＨｇ３Ｈｇ２

１１８．４５（９６．６４，７９．５３） ５．１５３８（１７．９３１２，０．１７８２） νａｓＳｅ５Ｈｇ３＋νａｓＳｅ４Ｈｇ２

１３８．０１（１０５．３９，９９．４４） ８．１４４７（０．２１３０，３．６１２９） νｓＳｅ５Ｈｇ３＋νｓＳｅ４Ｈｇ２

１７０．０６（１５７．６０，１０６．１８） ２．０１００（０．７１３４，２９．４１７６） ＲＢ

２０７．８３（１７５．６４，１８６．１２４０） １２．１０５５（７８．６９８０，６３．１２７５） νａｓＳｅ５Ｈｇ１Ｓｅ４
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