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核磁気共鳴における炭素核の緩和時間

解析用プログラムTlANSOCの開発

（研究開発課題：有機化合物のC-13緩和時間解析用プログラムの開発）

1. はじめに

大阪大学薬学部

藤原英明、箕永忠、高木達也

核磁気共鳴（以下NMRと略）における緩和時間は、分子の運動状態に関する情報を含む点で

特徴的である。しかし、化学の分野で実際に緩和時間を研究対象（手段）として取り上げるとな

ると、実験により得られた緩和時間データの解釈には繁雑な計算が多く、コンピューターの利用

が不可欠となる。ここで開発したプログラムTlANSOCは、有機化合物の13CT1データを

解析するものである。

分子の動的性質を論議する場合、まず最初に問題となるのは分子全体の回転運動（再配向運動）

の様子である。従来より、溶液中では溶媒和あるいは溶質と溶媒間の弱い相互作用により、等方

的でない形の分子でも実質的には等方的な再配向運動をするとして簡略化されることが多かった。

これは、異方運動を考慮する時の煩わしさを避け、溶液中の運動のイメージを早く分かり易く把

えようとするものであった。しかし、データの精度が向上するにつれ、等方運動モデルでは不十

分なことが分かり、異方運動モデルが妥当と認められつつあるのが現状である。1)

本プログラムは、異方モデルとして対称こま型の再配向運動に沿った計算を行なっている。こ

の特殊例として、もちろん、等方モデルも含まれる。なお、メチル基の内部回転以外の内部運動

は、ここでは考慮されていないので注意が必要である。

2. プログラムT1ANSOCの概要

核磁気緩和の基礎理論はアプラガムの成書2)に詳しく述べられており、 NMRの発展の早い時

期に確立されていたが、実際の系への応用は、測定精度の粗さとデータ解析の繁雑さなどのため

遅れていた。パルスFT法の発展とコンピューターの普及は、これらの困難を克服させ、今後の

応用面を広げるものと思われる。

緩和時間に関与する機構はいくつか知られるが、最も重要なのは双極子ー双極子相互作用であ

り、二つのスビンの空間を通しての直接の磁気的相互作用に基づく。この機構による緩和時間

(T 1 DD) は、分子の運動状態を表わすスペクトル密度に関与し、結局は相関時間に依ることとな

る。種々の分子運動について、この基本式が導かれており 3)4)分かり易い総説も出ている。 6)

プログラムTlANSOCは、 T1を異方運動モデルに基づき解析するソフトであり、炭素核

のデータを対象とする。ここで取り上げた運動モデルは、対称こま(symmetrictop)又は軸対称
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図1. XY  Z軸上の対称こま型分子（点線で囲んだ部分）とその回転拡散軸

およびメチル基の内部回転。

(axially symmetric)と呼ばれる楕円体モデルであり、図1のように、分子の回転拡散定数Dを

二種類考えるものである (D1とD,又はDuとD上と表わされる）。分子が球状の時はD1=D, と

なり、いわゆる球状（又は等方）モデルと呼ばれる。

本プログラムではメチル抵の内部回転も計算に組み込まれている。この時、メチル基は主軸

（図1.D1の軸）に対してaの角だけ傾いた結合軸回りにD,の回転拡散定数で内部回転すると

される。詳細には、この内部回転のモードが何種類か考えられる。 5)

プログラムの概略は次の通りである。13CT1のデータが実験値と計算値とで最も良く一致する

ように次の二乗偏差F

F= :E 
i （ T ー＇ ーa ーc d 

1 

T1. ••Pt! 

)2 (1) 

が最小となるように可変パラメーターを調節する。ここで、 Tの代わりに 1/Tを用いたのは、

計算式が緩和速度の形で与えられるからである。 TJ, C● 1 Cdとしては、 T囲（双極子一双極子緩

和時間）のみを計算した。このために、いわゆる四級炭素のT1データは最小二乗処理用データ

から省いた方が良い。 6)

(1) 式のT1.ca Jed は

T1. caJcd 
=i:: r6 r記(h/2冗） 2 1 {~.!...!. 十 B11 + 

6D2 
Ci 1 } (2) 

rcJH1'D1+5D2 4D1+2D2 

と表される。 6)ただし、
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Aぃ=(3 COS'△ぃー 1)2/4 

Bぃ= 3 SIN'(2△ぃ）/4 

Cぃ= 3 SIN 4 (△ぃ）/4 

(3) 

である。ここで、 re,rttはCとHの磁気回転比、 hはプランク定数、 fCJ Hiはj番目のCとi

番目のHの距離、△ぃは回転拡散の主軸 (D,の軸）と C;……H, を結ぶ直線とのなす角であ

る。

図 1のように、 D,の軸方向は 0と¢の二つの角度で表わされるので(2),(3)式を計算する際の

未知数は、 D,.D,の回転拡散定数の他に、 0と¢の合計4個となる。これらの値が与えられる

と、分子中の各原子の座標がX線や電子線などの回折データ又は標準的分子構造パラメーターか

ら求められるとして、 (2), (3)式が計算可能となる。これら 4個のパラメーターを(1)式に従い最小

二乗法で決めるには、本プログラムでは、阪大計算センターライブラリーに登録済のDAFLE

PやSIMPLXを用いている。7) 得られた可変パラメーターの誤差範囲を評価するためには、

同じくセンターライプラリーのXERRORを用いた。ここでは、各可変パラメーター間の独立

性を仮定して、 95%信頼区間として標準偏差の二乗を1.96倍だけ大きくする範囲を取っている。

この範囲は、あくまでも目安であるので、繰り返し実験のデータを処理するなどにより実際に確

かめることも必要である。

内部回転を含むメチル基の緩和時間についても(2)式と類似の式が誘導されている。 5)この詳細

はここでは省略するが、 (2)式と比べて新たに内部回転拡散定数D,が可変パラメーターとして入っ

てくる。上の(2)式を用いた計算でD,, D,, 0, </>を求めた後、各々のメチル基について、実

測のT,を正確に再現するようにD,を決めれば良いことが分かる。この解は解析的には求められ

ないので、試行錯誤法に依ることとなるが本プログラムでは上の計算と同様にライブラリープロ

グラムDAFLEPを引用している。即ち、与えられた初期値から出発し、実測のT1が正確に

計算されるようにりが求められる。

3. 入力方法と入力例

プログラムTlANSOCの入力例を図2に示す。以下、この例について解説する。

1)第 1行. MC, MH, MM, NAME, 

MC: 炭素の数、 MH:水素の数， MM:メチル基の数、 NAME:コメント文、 60文字以

内、MC, MHは後で座標を入力する炭素および水素の数と一致する。 MCの数だけのT1デー

タを第2行で入力するが、 T1データの得られてないものについてはTr=O.Oを入力すれば良

い。メチル基の炭素は内部回転の問題があるのでMCではなく MMに含める。 MHは13cの

T1に影響する水素の数であり、通常は一分子中の水素の数である。メチル基のHもMHに含
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図2.入力例 (2-メチルベンゾフランについて）。

これに対する出カリストは本文の末尾を見よ。

めた方が良いが、内部回転による座標の変化は考慮していないので、回転を固定した位置の座標

を入れる。 MMは13cのT,データを入力し、内部回転の速度定数Dを求めたいメチル基の数で

ある。このメチル基全てについて、後で、 Cの座標と CH3の付け根の原子（炭素でなくても良

い）の座標を入力する（これらを結ぶ軸の回りにメチル基が回転する）。

FORMAT (3 I 2, 15A 4) 

2)第2行. (TlC (I), I=l,MC) 

MC個のT,データを秒単位で、後で掲げる座標の入力順と同じ順番で入れる。ここで、 T,=

0とすると最小二乗法のデータからは省かれるが、他のT,データから予測されたパラメーター

を用いて計算される予想値を書き出してくれる。これは四級炭素のT,を評価するのに効果的

である。 8)

FORMAT (V) 

3)第3--4行. (X C (I) , YC(I), 

MC個のCの座標を各々についてX, Y, 

データと同じ順番でなければならない。

FORMAT (V) 

ZC(I),I=l, MC) 

Z座棚の順に入れる。入力する Cの順番は上のT1

4)第5,__, 6行. (XH (I) , YH  (I) , Z H (I) , I= 1, MH) 

MH個のHの座標を，各々についてX,

果に影響しない。

FORMART (V) 

Y, Z座標の順に入れる。入力するHの順番は計算結

5)第7行 (T1 M (I) , I = 1, MM) MM個のメチル基の13CT1データを入れる。 MM= 

0の時は、この行は不用である。
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FORMART (V) 

6)第8行exec(I),YCC (I),ZCC (I) ,XCM (I) ,YCM (I) ,ZCM 

(I) , I = 1, MM) 

MM個のメチル基について、その付け根の原子のX,Y,Z座標、および、メチル基の炭素のX,

Y, Z座標を入れる。メチル基の順番は、上のT1データの入力順と一致させる。 MM=Oの

時、この行は不用である。

FORMART (V) 

7)第9行、 RCH,ACCHD,STA, STM 

メチル基の構造パラメーターとして、 C-H距離 (A), CCHの角度（゜）を入れ、内部

回転モデルのパラメーターとして、三回対称ジャンプモデルの時はSTA=l.5,S TM=l.Oを、

また六回対称ジャンプモデルの時はSTA=3.0, S TM=l.Oを入力し、その他、推計過程 (st

ochastic process)モデルではSTA=l.O, S TM=4.0とする。 5)

MM=Oの時はこの行は不用である。

FORMART (V) 

8)第10行(DI NT (I) , I= 1, MM) 

メチル基の内部の拡散定数D,の初期値を入れる。ただし、後で入力する D』こ対する比率D,

/D2として与える。

MM=Oの時はこの行は不用である。

FORMART (V) 

9)第11行(XINT(I), I=l,4)四個の可変パラメーターの初期値を入力する。

XINT (1) :D2の値を l010sec-1の単位で入力

XINT (2): D, の値をD1/D2の比として入力。

XINT(3) :0の値を゜の単位で入力。

XINT(4) :¢ の値を゜の単位で入力。

FORMART (V) 

10)第12行 (IXINT (I) , I =1,4), NS IMP L 

IX INT (I)は、上で与えた 4つのパラメータXINT(I)を初期値に固定したままと

するか（この時は 0を指定する）、又は可変として計算したT,が実験値に良く合うように調

節するか（この時は 1を指定する）を示す。 NSIMPLは、最小二乗法によるT1データの

‘‘あてはめ”において、 SIMPLEX法のアルゴリズムを引用するか（この時は 1を入力す

る）、引用しないでDAFLEP法のみによるか（この時は 0を入力する）を指定する。詳し

くはセンタライプラリー説明書を参照されたい。通常はDAFLEP法のみで良い値に収束す

るが、初期値の予想が困難な時、あるいは、 T,データの質が悪い時などは、 SIMPLEX法を
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併用すると良い時がある。

FORMART (V) 

11)第13,14行

XINT (I)の4つの初期値を変えて、同じデータで計算したい場合には、上の11,12と同

様に、この 2行に別の初期値を入力する。計算を終了したい時は、これら 2行に 0を入力すれ

ば良い。

4. 出力例

本文の最後に上の入力例に対する出カリストを掲げる。①から②までは、ライブラリープログ

ラムDAFLEPの出力であり、計算の途中で、初期値として入力した値がどのように変わって

いくかを示している。この出カリストをもっと簡単にしたい場合は IPRINTを4にすればよい

。”本プログラムでは収束の条件をかなり厳しく設定しているが、こうすることにより、収束値

の初期値依存性は小さくなる。 D,, D1/ D,, 0, ¢ のどれを可変パラメータにするかは IX 

INT (I)で指定するが、この可変パラメータの数が③に出力される。この例では3パラメー

タの計算となっている。④には入力した四個のパラメータの初期値が出力される。⑤はこれらの

収束値であるが、初期値に固定されたものはFIXEDと出力される。

⑥はT1値の実験値と計算値の比較を示す。なお、 COSINEの列は、 C-H結合と回転拡

散の主軸であるD浦庸とのなす角の余弦値を示す。この時、 CとHの座標入力の同じ順番のもの

同志がC-Hペアと見なされるので、 Hの座標入力の順番は、これに合うようにしなければなら

ない。このCOSINE値は一 1から十 1まで、ばらついた方が計算の信頼性は通常高い。例え

ば、全てのC-H結合が主軸のD1軸に平行となる場合を（仮想的に）考えれば、 D1の値はT1

の計算値に無関係となるため、 T1の実験値より立を決めることは不可能となる。⑦はT1の

実測値と計算値の標準偏差であり、二乗偏差の総和＋（データ数一可変パラメータ数）の平方根

を取ってある。従って、可変パラメータの数が増えると、この偏差は大きくなる場合もあり得る。

⑧から⑫は誤差解析の結果である。⑨に三個の可変パラメータの収束値があり、⑩には士の誤

差範囲がある。⑪は収束の状態であり、 30以下なら正常終了と言える。° ただし、⑩の誤差範囲

は目安であり、正確には、何回かの実験データを基に再現性を試験した方が良い。

⑬から⑭まではメチル基のT1値の再現におけるD,の変化の様子を示す (DAFLEPの出力、

IPRINT=4では省略される）。⑮はメチル基の構造パラメータとして入力した値を示す。

⑯はメチル基のT1の計算結果を示す。通常はメチル基のT1はobsdと calcdとは一致するはず

である。もし一致が良くない時は、一度収束したD,を初期値として再計算すればよい。

⑰はCとHの座標（入力値）であり、⑱はメチル基の座標データ（入力値）である。⑲には、回

転拡散主軸 (D1軸、図 1)の方向余弦が、 X,Y,Z軸に対して、それぞれ、 DA,DB, DCと
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して与えられている。また、 STA、STMはメチル基のジャンプモデルのパラメータ（入力値）

である（上述）。

5. 計算の実行

データの入カファイルは01となっているので、まず、データをファイルに入れておき（下の

例ではDATAとしている）、以下の様に実行する。

SYSTEM? FRT7 N 

*RUN T1ANSOC:OPT=3 L=LIB/CLIB7 F=DATA(Ol) 

6. 諸注意事項

回転拡散モデルとして等方運動モデルを使いたい場合は、 D,/D2=1とし、 IXINT(2)

=Oとすればよい。この時、 0と¢は無関係となるので、 IXINT (3) =O, IX INT 

(4) = 0とする。即ち、可変パラメータはD2のみとなる。

対称こま型の異方運動モデルでは、 Dぃ D,/D2,0,</Jの四個のパラメータが可変であるが、

これらの初期値は最初から予想できないのが普通である。このため、四個のパラメータをいきな

り可変とすると、とんでもない値に収束することがある。この時は、まず、 D2のみの 1バラメー

夕計算をし、次いでD2とD1/D2の2パラメータ計算を行ない、さらに順次 0と¢を含めた計

算を行なうのが良い。

CやHの座標を求めるには、結合距離、角度、二面角のデータがあれば、ライプラリーに登録

されているMNDOAにより簡単に求められる。結晶解析データでは、 Hの位置は比較的精度良

く決まらないので、データに依っては、 C-Hの結合距離を標準値に取る方が良い場合もある。

7. あとがき

プログラムTlANSOCは、上述のように13cのTiデータを対称こま型の剛体運動モデル

により解析し、分子の異方的な運動を知るために開発された。分子構造が固定されており、内部

運動が無い場合には、この方法は溶液中の異方運動を知るには大変有効である。

対称こま型の運動モデルよりもさらに異方性を考慮した「完全異方モデル」 (fullyanisotropic 

model)がある。このモデルでは回転拡散定数としてDi,D2, D3の三個が考えられる。このプ

ログラムはLevyらにより作製されており、その移植も本研究課題でやらせていただいた。詳し

くは、プログラムライプラリーMOLDYNの項を参照していただきたい。
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① fHHfHfHHHHHHHtHtHHHHHHfHfHHfHfHf.HHfHfHHHHHHHHfHHHHHHHfH 

START DAFLEP MltHM!ZAT!GN 

DI VlDON-FLETCHER-POWELL -FLETCHER METHOD 

CONVERGENCE COND!Tlml---VAR. OF F .LT. EPSF = O. !OOOE-06 

MAX. VAR. Of X .LT. EPSX = 0. !OOOE-04 

OR ESTIMATED DISTANCE TO Mltt!MUM .LE. 0.1そEPSF= 0. 1 OOOE-07 

OR FRACTIONAL CHANGE Of VARrnNCE MATRIX .LT. VTEST = O.JOOOE-v2 

MX. NO. OF CALllllS FCNG iNCUTl = 400 

!NlTIA.l FMIN = 0.29242E-Ol 

NO. iKA!SU) •',"nよ"u (X(!),!=1,---, 3) 

8001 ( 1) 0.29242Hi !. 0000 5.0000 0.17453E-Oi 

l( 7) 0,29242E-Ol 1. ⑯ !)0 s. 0000 0.17453Eー(l!

"' 1.¥ 19) o. i4bもOE-02 1.3045 8.1885 O. lb399E-Oi 

" さi てゞマ，，ヽ1 0.12356H2 1.4272 7 ,0(!74 -O.l4b36E-01 

4 (451 0. 505も3E-03 1.5474 4.3415 -0. 54580£-0 l 

5(55) 0.47952E-03 l.5729 4. 0248 -0.60667Hl 

6(1,5) 0.30B55E-03 1.7009 3. 19も5 -0.82577E-Ol 

7(74) 0.21753E-03 1.7305 3. 3068 -0. 83500E-01 

8(83) 

9(92) 

10(103) 

11 (112) 
12 (120} 

13(131) 

14(152} 

0.19426£-03 1.7922 2. 9759 -0.913l!E-01 

0, !7949E-03 1.7977 3.0479 -0,84001Hl 

Q. も1683£-04 1.8485 2.7459 -0.18636E-Ol 

0,41392E-04 1.7988 2. 9723 -0.2242もE-03

0,39054£-04 1.7683 2.986! -0.36718E-02 

0.39030E-04 I. 7893 2. 9329 -0.45715E-02 

0.39030E-04 1. 7892 2. 9835 -0.46068E-02 

THE NEW FMIN (= O. 39030£-04 l IS EQUAL TO THE OLD FMIN (= O. 39030E-04 l, SO RESTART 

DAFLEP MIN. FAILS TO FIND IMPROVEMENT 

CHECK THE RESULT, BECAUSE OF THIS STOP DUE TO 6そVそ6(Sl6NAI= 0.5387E-12 .LT. O.ltEPSf = 0,!000E-07 

OR NO VARJATIOM OF FMJN 

DAFLEP MININIIATION HAS CONVERSED 

8001 (166) O. "J9030E-04 !. 7892 2. qs3s -0.460b8E-02 

COVARIANCE MATRIX 

LAST FRACTIONAL CHANGE WAS 0. 71146E-Ol 

92.36 
-401.3 2098. 

1.517 -14.94 24.01 

CORRELATION COEFFICIENTS 

INT. 1 2 

2-0.9118 

3 0,3221E-01-0.6658E-Ol 
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GLOBAL CORRELATION COEFFICIENT 

0.8322 0.8327 0. 9246E-02 

LAST FHIN = 0.39030E-04 

② HHHHHHHfHHH¼ 齢FLEPMETHOD ENDS HHHHHtHHtHHfHHtHHHHHHHtHH 

===== CALCULATION OF C-13 Tl UNDER ANISOTROPIC ROTATiONiD!.NE.02.EO.D3>.===== 

mmmx  2-METHYLBENZOFURAN. TEST FOR T!ANSOC 1989.7.21. 

③
④
 

NUMBER OF PARAMETERS = 3 

INITIAL VALUES: 
D2 = O. lOOOOE+Ol (そi.OElO)

Dl/D2 = O.SOOOOE+Ol 

PRINCIPAL AXIS!ANSLES IN POLAR COORDINATE); THETA= 0.017RADIAN ANO PHI = 0,000 RADJAtl 

⑤ SIMULATED VALUES; 
D2 = 0.!7892E+ll 

S16M(X) AND PRINCIPAL AXIS; rnmm AND PHI(Z) IN RADIANS (I RADIAN= 57.296 DEGREE): 
X= 0.29835E+OI Y = -0.46068£-02 Z = F!XED!Z = O.OOOOOE+OOl 

===== Tl OF THE RJGID PART ===== 

STANDARD DEVIATION IN !/Tl = 0.44176E-02 

⑥ I THOBSDI Tl((CALCDI DEVIATION; 1/TI (OBSDl ! /Tl (CALCO! DEVIATION IN 1/T!COSINE 
i 8.00000 8.23331 -0.23331 0.125000 0.121458 0.003542 -0.3915 
2 8. 70000 8. 33580 o. 36420 (l. 114943 0.119964 -0. 005022 o. 0069 

3 5. 70000 5. 72410 -0.02410 o. 175439 0.174700 0.000739 0.8738 
4 s.10000 5.69042 0.00958 o.mm o.mm -0.000295 o.s1a1 
5 8.30000 8.35509 -0.05509 o. 120482 0. 119687 0.000794 0.0088 

⑦ STANDARD DEVIATION IN Ti = O. 30885 

⑧ HHHHtHfHHHHHt X (N) PA細 ETERSAND THEIR ERRORS HHtHfHHHHHHHHHHtH 

TOTAL F-VAL. (TSQ) = 0.44176E-02 FH!N(=TSQ/N) = 0.44176E-02 NO. Of DATA!Nl = I 
VARIATION OF TS飢V=VARF>= 0,40000 

VAR. OF TSQiTSQそVl= 0.17670E-02 fMlff t (l+Vl = 0.61846E-02 NO. OF X (Ill = 3 
T雌/(H-N! = 0,00000E+OO D.F. (=M-Nl = -2 

NO.= !. 2. 3. 

⑨ X = I. 7892 2, 9835 -0.46068E-02 
⑩ ER+= 0.31998£-01 0.14799 o. 23987£-01 
⑪ ER-= -0.31660E-OI-0.14757 -0. 23981E-OI 
REPEAT 21. 21. 21. 

SQ← 12.401 1.6074 0,12647E-03 
SQ-= 12.878 1.6535 0.16862E-03 
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⑫ tHHtHfHtHHfHtHf LIST Of ERRORS ENDS tHtHHHHHHHtHHHtHHHtHHtHHH 

そtHtHHそそHHそ是HfHHそそHそtHHそHそHそHそそtそそそそそそそそそそtHそそそHtそそHfそそそそHそそHtそそそそHそそHHそそそ

⑱ START DAFLEP MINIHIZATION 

DIVIDON-FLETCHER-POWELL-FLETCHER METHOD 

CONVERGENCE CONDITION---VAR. OF F .LT. EPSF = O. !OOOE-06 

NAX. VAR. OF X • LT. EPSX = O. !OOOE-0も
OR ESTIMATED DISTANCE TO MINIMUM .LE. 0. !fEPSF二 0.!OOOE-07 

OR FRACTIONAL CHANGE OF VARIANCE MATRIX • LT. VTEST = O. IOOOE-03 
NAX. NO. OF CALLING FCtl6 <NCUTl = 100 

INITIAL FMIN = 0.8032bE-03 

NO. iKA!SUi FMIN (X(l),1=1,---, !i 

8001 t ll 0.80326E-03 50.000 

SECOND DERIVATIVE ALONG X (] 1 l JS NEGATIVE 

そ(Sl 0,31078£-03 NS= 3 NF= l I = 1 t 37.000 t 

37 .000 l (1-0l 0,31078E-03 

DAFLEP M!NlMlZATION HAS CONVERSED 

8001(17) 0.28054E-08 24,947 

COVARIANCE MATRIX INACCURATE 
RECONHED TO RESTART FRON THE SIMPLEX METHOD 

BY USINS THE FINAL VALUES OF X 

COVARIANCE MATRIX 

LAST FRACTIONAL CHANGE WAS !. 0000 

0.1882E+07 

LAST FMIN = 0.28054E-08 

⑭ HHHHHHHHHHそt DAFLEP METHOD ENDS HtHHHfHiHfHHHHHtHHHttfHHHHそ

===== Tl OF IIETHYL CARBON ===== 
⑮ NUMBER OF Tl OF METHYL GROUPS = I 

R(C,Hl = 1.0900lAN6STRONl, AND AN6LE(C-C-Hl =109.467rnE6REEl. 

⑯ Tl情ETHYL,OBSDl TllNETHYL,CALCDl DEYIATION(SECl ANGLE<ALPHA,DEGREEl DI/D2l!NITIALJ Dl1D2(SIIIULAT£Dl DI 
7. 700 7,703 -0.003 168,394 50,000 24,947 0,44b3E+12 

⑰ COORDINATES OF CARBONS AND PROTONS USED 
CARBON : 

I 0.36330 0.00000 2.63370 

2 0.00000 0.00000 0.00000 
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3 0.73030 0.00000 -l.19290 

4 2. 15090 0,00000 -l. 19410 

5 2. 88770 0.00000 -0.0045(1 

PROTONS AFFECTING TO CARBON RELAXATIONIASSUMEDl 

-0. 63930 0. 00000 3. 05480 

-l.08740 0.00000 -0.01250 

3 (l, 20590 0.00000 -2. 14560 

2,67440 0.00000 -2. 14720 

5 3.97510 0.00000 -0.00910 

⑱ METHYL CA網皿TTACHEDAND METHYL CAR細）
I X Y Z(ATTACHED CARBON) X 
1.5も170 0.00000 3.32280 1.85620 

Z(METHYL Cl 

0.00¥100 4. 79120 

⑲
 

齢 DB

-0.00463 0.00000 

DC STA STM 

0. 99999 1.50000 1. 00000 
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