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1. 3-methacryloxypropyltrimethoxysilane 
2. 2-hydroxylethylmethacrylate  
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�Z�§�,¾ÌËZa�{�Â»�ÄmÂe�½Y�´�ÅÁ�a�Ê»�|/�Z]���¾/ËY��|/ÀËY�§,��®/Ë�ÃY��
Ã{Z��ÉY�]�ÄÌÆe�{YÂ»�dyYÂÀ°Ë�Á�¼Å¾´�Y��ºÅY�§�Ê»|À¯��É�ZÌ�]��Y�

½Z¬¬v»�½Z�¿�Ã{Y{|¿Y�Ä¯�Z]�µ�fÀ¯��À¯YÁÉZÅ��Ì·Á�|ÌÅ��d§Z°]M��Á�
º¯Y�f»�½|��{��|ÀËY�§��¶9��/�µ���Ê»½YÂe�cZ �«�Ê§Z¨��ÄÌÆe�{�¯�

Ä¯��{�{Z ]Y�Ê¿Á�°Ì»��ËY|m�É�Z§�|¿�Y|¿�������
�Y�ÉÂ��,�´Ë{��¿Y{��Â¿�Ê�yZ¿��{�µZ��������É{ÔÌ/»,��Z/]���Z�/f¿Y�

cY|ÅZ�»�c�Â��Äf§�³���Âe�É|À¼�¿Y{�Ä]�¹Z¿��5¯��|6·Âf»��|/����{�
d//¬Ì¬u�¾//ËY��//¿Y{,�|//¿�Ì³�]�{Ç�cY�///iY�¶//]Z¬f»�½Y|///Ì»ÉZ//Å�

�Ì�ZÀ¤»Á�f°·YÊ��kYÂ»Y�É�Â¿��Z]��Ìv»ÉZÅ��/�YÁ�Ê/¨¸fz»��d/�Y�
Ä¯��{�Än/Ìf¿�¾ËY��ºÅ�/]��À/¯�,Z/Å��½Y|//Ì»�ÉZ/Å��É|//Ë|m��|//Ì·Âe�
Ê»|¿Â/��Ä¯��Y��/�¿�,�Z/§��¿Z¯�§,�ÄÀ»Y{�Á�ZË��ËZ��Ê³�ËÁÉZÅ�É�Â¿�
Z]�½Y|Ì»ÉZÅ��Ì�ZÀ¤»Á�f°·YÊ�ÄÌ·ÁY�cÁZ¨f»�ÅYÂyÀ|�{Â]��������
�{�d¬Ì¬u�Ê»YÂe½�d¨³�Ä¯�cZ^Ì¯�e�ÉY�Y{��Ê/³�ËÁ��É�Â/¿��Ê�yZ/¿�

L�m�Ê°Ë��Y�¾Ì·ÁY��ºf�/Ì��ÊËZ/Å��|Àf�/Å��Ä/¯��Y��|/¿Á��Á���Ä/]��|/���
ÉZÅ�ZfyZ��É|Ë�^ÌÅ�{Â��Ê»|¿�]���{�,d¬Ì¬u��Ê/°Ë��Y��ÉZ/Å�Âf¯Z§�

�iR»��Â]�»�Ä]�¾ËY�ZÅ�ZfyZ��Ä]���Â/�À»��d§��/Ìa�{��/ÀÌ»�È��dyZ/��
,�Y�]Y�cZ �«�Á�ºf�Ì�ÉZÅ�¶]Z«�Ã{Z¨f�Y��{��ÂuÇ��¿Y{��Â¿��Ê�yZ/¿�
¶»Z��ÄÀÌÆ]�É�Z���Ìv»���YÁ��Z/Ë���Ë�eZ/»��/]Ä���Z/¯��Ä/f§���Y���/�¿�

�YÂ//y�,Ê//°Ë�Ì§�,Ê°Ì¿Z//°»�,dÌ§Z¨//��dËY|//Å�,ÊËZ//»�³�¥Ô//eY�
Ê³�ËÁÉZÅ�É�Â¿�Ä]�¶«Y|u��½Y�/Ì»��¾/°¼»�����Ä/ÀÌÆ]��ËZ/��Á���É�Z/����Z/Å�
Ê»|�Z]��,¾ËY�]ZÀ]��¶/]Z«���/¯}��d/�Y��Ä/¯���ËY|/Ìa��¾Ì/Àq��cZ/^Ì¯�e�

Äf§��ÌaÉY�Äf�¿YÂe�d�Y�fa¶Ì�¿Z�ÊËÓZ]�Y���{��d/Æm��¾Ì»P/e���/z]�
Ê¼Ì����Y�É|À»�ZÌ¿ÉZÅ�{ÂmÂ»��{�ÄÀÌ»�ÊËZÅ�|À¿Z»�cY�]Zz»�Á�¶¬¿�

Á�cÓZ¬f¿Y�É�Â¿,�ÉZÅ�´�u�ÊËZÌ¼Ì���É�Â/¿�Á��Ã�/Ìy}��Ã|/ÀÀ¯�ÉZ/Å�
,cZ�Ô�Y�ºÅY�§�{�ÁM��Z]�{ÂmÁ�,¾ËY�Ã|ÀËM�¾ËY�¹Â¸��Ä]��Â��Ê�Â�v»�
Äf�]YÁ�Ä]���f�³�,cZ ·Z�»�cZ¬Ì¬ve�Á�¾ÌÀr¼Å�d§��Ìa��{�ÄÀÌ»��
dyZ��ÉZÅ�ZfyZ��|Ë|m�É|Ë�^ÌÅ�Á��Ä /�Âe��{�/^ÅY��ÉZ/Å��{Â/mÂ»�
ÉY�]��fÀ���Z/Æ¿M��|/ÅYÂy��{Â/]���{���/«YÁ��Ä/]���Â/���,Ê/¸¯��ÉZÅ�ZfyZ/��
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º�À»��{�Ã�ÂuÉZÅ�Ê¨¸fz»��Y�¹Â¸��Ê¼Ì�Á�®Ë�Ì§�Ê»�Z]À|���-�����
�{�ªÌ¬ve�Zu��,�Z]�Ã{Z¨f�Y��Y��|/ÀËY�§����Zb�/]��Ê·Z/°Ë{Y��Á���b/��

®ÌÀ°e��¶9��/�µ��,�®Ë���Ë�eZ/»��ÊfË�Âb»Z/¯Â¿Z¿��Ä/]��½YÂ/À���°^/�È�
½Z]�Ì»�ÉY�]�L�m�½Z¼ÆÌ»�{Z»Ç�ÉY�´¿�����b�Ë{���/»�«�����DR1��

                                                                 
1. Kerr 

Ä]�½YÂÀ��®Ë�{Z»Ç�ÉY�´¿��Ê·M�Z]�Ê³�ËÁ�É�Â¿�Ê�yZ¿,��fÀ���|/Ë{�³��
Äf^·Y�¹�Ó�Ä]��¯}�d�Y�Ä¯�Âb»Z¯Â¿Z¿dË���Â¯~»��ÉY�/]��¾Ì/·ÁY��,�Z/]��{�
ÄnÌf¿�¹Zn¿Y�®Ë�Ã�Á�a�Ä]�½YÂÀ��¾Ì·ÁY�¹|«��Y�¾ËY���Ì�/»��,ÊeZ/¬Ì¬ve�
�fÀ��|��Á�¾ÌÀr¼Å��YÂy�¦¸fz»�\Ì¯�e�É|Ë�^ÌÅ�¶�Zu��Ì¿,��Y�
Ä�¬¿���¿�Ê³�ËÁÉZÅ�dzË�Ê�ZÀ�,�Ì§�Ê°Ë�Á�Ê°Ì¿Z°»�{�Â»�Ê���]�
�Y�«�d§�³������ÃÁÔ���]�,½M�\Ì¯�e�É|Ë�^ÌÅ��fÀ���Ã|/���{��Ä/»Y{Y�
�Ì�»�Á��a��Y�\�¯�lËZf¿�\·Zm�ÄmÂe�Á��\/�ZÀ»��{���ËZ/»�M�Z/Å�Á�
Ê���]ÉZÅ�¹Zn¿Y�,Äf§�³�Ä]�½YÂÀ��Ê¿Z]�Ì»�ÉY�]�{YÂ»�ÉY�´¿�����/Ì·É�
{�Â»�Ã{Z¨f�Y��Y�«�d§�³�Á�ÊeZ ·Z�»��Ì¿��{��¾/ËY��Ä/ÀÌ»���¹Z/n¿Y��|/���

Ê³�ËÁÉZÅ�{| f»�Á�ÃZ³���vÀ»�Ä]�{�§��d�{�Ä]�Ã|»M��ÉY�/]��\/Ì¯�e�
Âb»Z¯Â¿Z¿ÊfË����fÀ/���Ã|/��Á��/z]�Â���Ä�/z�»����Z/]�½M��Y���Z/v·�

É�Y{�Ây�]��Y�dÌ§Z¨��É�Â¿�ÓZ]���Â^���Ì]��Y����|��{�¶¯��¦/Ì��
ÊW�»�É�Â^���Á�¾ÌÀr¼Å�Z]�ÄmÂe�Ä]�¾ËY�Äf°¿�ºÆ»�Ä¯�cY�}��Ê¿|/ »�

¶Ì°�e�Ã|���{�Ä¿Â¼¿ÉZÅ��É|/Ë�^ÌÅ��{��¾Ë�/f³��]��d/·Zu��{Â/y��{�
{Á|u������f»Â¿Z¿�Ã{Â],|¿Y�ÃÁ�³��eZ/¬Ì¬veÊ�Y����/]�½M��d/�Y{��Z/e��{�
Ä»Y{Y�|¿Á���Z£M�Ã|��Ê���]ÊËZÅ�Y���Ì¿��{�ÄÀÌ»��É�]�Z¯ÉZÅ�\Ì¯�e�
�Â¯~»��{��ÂuÇ�¹Â¸��Äf�]YÁ�Ä]�|Ë|aÇ�É�Â¿�Z¿Ê�y��NLO��Á�Êy�]�
huZ^»��^e�»,��Z£M�|ËZ¼¿��,¾ËY�]ZÀ]��Ê/»�½YÂ/e��d/Ì·Z §���/�Zu�Y���Ä/]�
½YÂÀ��¾Ì·ÁY�¹|«�ÉY�]�Ê§� »�Á�Ê���]�dË�Âb»Z¯Â¿Z¿�ÌÅÉ|Ë�^��Ê·M�

/�Ê¿| »���fÀ��,Ã|���{��ÂuÇ�É�Â¿�Z¿Ê�y�Ä]��Z¼��{�ÁM���
��
����Á���ËZ»�M 

�»Â//¿Â»�HEMA��Y�d¯�//�Z//�Â³{��,��»Â//¿Â»�MPTMS��Y�d¯�//��
�¿Â°Ì¸Ì��¯YÁ��,�µÂ¿ZeY�Á�½Âf�Y�Ä]�½YÂÀ��µÔuÉZÅ�|Ë�³��5�Â�/z»�

�fÀ���Y�d¯����5»�Á��³�Z£M�ÊËZ»�³�AIBN��Ì¿��Y��d¯�/��Akzo 

Nobel�ÄÌÆe��|¿|��Ê»Z¼e�{YÂ»�Ä]��m��³�Z£M�,ÊËZ»�³�½Á|]��Ì¸ze�
Ê§Z�Y�¥��»�|¿|����³�Z£M��Ì¿�| ]��Y��Ã�Ì·Zf�/Ë�¯�½{�/¯��{|/n»��Z/]�
Ã{Z¨f�Y��Y�µÂ¿ZeY��Ì¸ze�Á��b��{�Â»�Ã{Z¨f�Y��Y�«�d§�³���
|ÀËY�§��fÀ���{�¾ËY�ªÌ¬ve�Ä]�Á{��d¼�/«��Ê¸/�Y��ºÌ�/¬e��Ê/»�{Â/���
d¼�«�µÁY,�¶»Z��¶Ì°�e�Ä°^��Ê·M�Z]�Ã{Z¨f�Y��Y��|/ÀËY�§����Zb�/]�

Ê·Z°Ë{Y��Á�d¼�«�¹Á{��Ì¿�¶»Z��¶Ì°�e��Ä°^/���Ê¿|/ »��Ä/]��®/¼¯�
|ÀËY�§�®Ì�Ô¯��¶9��/�µ���c�Â��d§�³��s����¶/»Z¯��Á����fÀ/��

�{�dÌ·Z §�Ê¸^«�¹Zn¿Y�Ã|����Âe��ÃÁ�/³��ÊeZ/¬Ì¬ve�����Ã{�ÁM��Ã|/��
                                                                 
2. Degussa 
3. WACKER Silicones 
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d�Y���Ä/]��ÃÁÔ/��¹�Ó��Ä/]���/¯}��d/�Y��Ä/¯��Ä/]��¶/Ì·{��Ä/°¿M��{��Ä/»Y{Y�
Ê���]ÉZÅ�c�Â��§�³Äf��{�ªÌ¬ve�,�Â¯~»�ÄÀÌÆ]��YÂy��{��d^�/¿�
Ê·Â»������Y�Á{��»Â¿Â»�Ê·M�Á��Ê·M�/�Ê¿| »��Ã|ÅZ�»��Ã|/���,{Â/]��{�
ÄnÌf¿��{�ÄÌÆe�Ä¿Â¼¿ÉZÅ��{�Â/»���ËZ/»�M��{��ª/Ì¬ve���/�Zu��¾Ì/¼Å�
\Ì¯�e�|��{�Ê·Â»��{���¿�Äf§�³�|����

����������{Z»��Â�u��ÌiPe�Ê´¿Â´q�dÌ¼ÅY�Ä]�ÄmÂe�Z]�,��Zu�Ä ·Z�»��{Ç��Y�´¿��
Zf§���{�ÉZÅ����/� Ê°Ì¿Z°»ÊËZ»�³��É|Ë�^ÌÅ�dË�Âb»Z¯Â¿Z¿��{�¶�Zu�

�{�]�Z¯��Â�À»�Ä]�{ÂmÂ»�ÊeM�¥Y|ÅY�Ä]�ÄmÂe�Z]�¾ÌÀr¼Å�Á�Ã|���fÀ�
�����{Z/»�½Z/¼ÆÌ»�L�/m�ÉY�]�Ê¿Z]�Ì»�½YÂÀ��Ä]�Ã|���fÀ��dË�Âb»Z¯Â¿Z¿Ç�

��ÉY�´¿�NLO��É�]�Z¯��{�������Â/u�Z/]��^e�»�ÉZÅÇ����Ê�yZ/¿�É�Â/¿���®/Ë�-
���{Z»�½Á|]�É|Ë�^ÌÅ�Ä¿Â¼¿Ç��´¿��������ÉÁZu��´Ë{�Ä¿Â¼¿�Á�Y�����Ê/¿�Á�|��{�

{Z»Ç���ÉY�´¿�����b�Ë{��»�«������Ã{Z»M���������Ä/]�,Ä/·Z¬»�¾f»��{�Ä¯�|¿|
�É�Z�fyY�¾ËÁZÀ��Z]�,\Ìe�eBHS

��Á�DHS
��Ã|��É�Y~´»Z¿|¿Y���

Ä]�ÃÁÔ��¹�Ó�Ä]��¯}�d�Y�Ä¯�Ä]��Â�À»�ÄÌÆe�Ä¿Â¼¿,ZÅ��Y��\/·Z«�ÉZ/Å�
Ä¿YÂf�YÉY��Y��Àm�Ê¸a¾¸ÌeY�Z]���«��Ê/^Ë�¬e����Z/�Êf¿��/f»�Á��µÂ/��
{Á|u���Êf¿Z��f»�Ã{Z¨f�Y�|Ë{�³�������Ä/¯�c�Â/��¾ËY�Ä]��µÂ/¸v»�ÉZ/Å�
Ã{Z»M�Ã|���{�\·Z«ÉZÅ��Â¯~»�ÄfzË��Ã|��Á��b��¾ËY��\/·Z«�Z/Å��Z/]�

�Ã{Z¨f/�Y��Y��ÉZÆ/�Âa�{�\//�ZÀ»��0Ô»Z/¯��Äf�/]�Ê//»�|¿Â/���Z/e�|//ÀËY�§�
�Ì·Á�|ÌÅ�Á�º¯Y�f»�½|��Á��{�dËZÆ¿�¶Ì°�e�µ���©Z/¨eY��|/f¨Ì]���¾/ËY�

¶¼��Z]�¨f�YÃ{Z��Y�|ÀËY�§�ÊÅ{Z»�³�Ê��®Ë�¶/Ì§Á�a�Z]�\Ì��ÊËZ»�³�
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Ê»�|Å{���

��

� �
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ÄÌÆe�|�Ç�ÊËZÆ¿��

                                                                 
1. Blank Hybrid Sample 
2. Dye-Doped Hybrid Sample 
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����������Ä/¿Â¼¿�¾/ËY��{�Ã�Ìy}�µÁ|»�½Y�Ì»�,�¿Z¯�§��ËY�§Y�Z]�,¶°��ª]Z�»

�����d�Y�Äf�Y{�µZ^¿{�Ä]�Y��ÊW�m��ËY�§Y���ËY�§Y�¾ËY�d¸�,�Ä¯�d�Y�½M�
�����Zf§��¶Ì·{�Ä]���Á�¿Y�³±�½Z��¯��������fÀ��É|Ë�^ÌÅ�dË�Âb»Z¯Â¿Z¿�ÊeY}�

�ºÆ����Âe�Ä¿Â¼¿�Ä]�Ã|��Ã{Y{�É��¿Y��Y�Ê�z]�Ã�YÂ¼Å�,Ã|�½Z��¯�
�½M��Ê/»�Ã�/Ìy}{{�//³����¶/]Z¬»��{�Z/»Y,���d//Ì¸]Z«��¿Z/¯�§��ËY�/§Y�Z//]�

½ZË�m�����������������f�/Ì]��/Ì¿�Ä/¿Â¼¿��{�É��/¿Y�¥Ô/eY��iY�½M�µZ^¿{�Ä]�Á�É�Ë~a
Ê»��{Â���������������d/¿Y�¿Ze�{|/��½Z/¼Å�Z/Ë�¥Ô/eY��Âf¯Z/§�¾ËY�]ZÀ]�Á�,����ËY�/§Y�

d�Y�Äf�Y{�Ê�Â�v»���
ª^��,¦Ë� e�ËÁY��� ÈZf·{��ä���Äf�/]��Ä/]��|/��{��ºÆ/����Z/f§���½Z�/�¯�

�Ê³�ËÁ�Ìy}Ã�Ê³|ÀÀ¯�É��¿Y���Âe�Ã{Z»��Á���Z/f§���Á�/¿Y�³���Ê/³�ËÁ�
¥ÔeY�É��¿Y���Âe�Ã{Z»��¾Ì]�Á{�5�Y|¬»�¶«Y|u��¨���� Äm�{Á��j¯Y|u�
{Â¿�Äm�{�¶]Z«��ÌÌ¤e�Ã{Â]�Á�Y~·�d¿Y�¿Ze�ÄËÁY���Â¯~»��Ì¿�¾Ì]��¨����{�

d·Zu�{ÂmÁ�|���{�|���Zf§��½Z��¯��{�\Ì¯�e���Z/e��Ê/]�d/ËZÆ¿���{�
d·Zu�{ÂmÁ�|���{�|��f§��Z�Á�¿Y�³��{�\Ì¯�e���Y�«�|ÅYÂy��d/§�³��
�{�ZnÀËY�Á�Z]�ÄmÂe�Ä]�{Y|�Y�]�Äd�{�Ã|»M�ÉY�]��Âf¯Z§�¥ÔeY��d¿Y�¿Ze�
Zf·{���{�Ã�Y|¿YÉ�Ì³ÉZÅ�¹Zn¿Y�,Ã|��Ê»Êf�ËZ]�Ã�Z�Y�{Â��Ä¯��Ê/fu�
�{�|u�ÉÓZ]��¿Z¯�§�µZ¼�Y�Ã|���Ì¿��µ{Z »�������/e�Å���Z/]��{Â/mÁ�

|ÅZ�»Ç��ËY�§Y��Z^°ËÇ��Âf¯Z§�¯~»,�Â�ºÅ�Z]���Y|/¬»�½M��{��¾Ë�f�/Ì]�
d·Zu��Y�{|�������]Y�]�Z]�Zf·{�ZË�¥ÔfyY�É�Z§��{��{Á|/u����Ä/m�{��
�ÁZne�Ã{�°¿�d�Y�Ä¯�¾ËY�{Ây�¶Ì·{��Ê/¼Æ»���/]��|/ÌËPe��{Â/mÁ��ºÆ/��
ÉÓZ]�L�m��½Z�/�¯��{���ZfyZ/����Á�/¿Y�³�±��½Z�/�¯����d/Ë�Âb»Z¯Â¿Z¿�
�fÀ��Ã|��Á��{�ÄnÌf¿�{ÂmÁ��Ê·Z/´q��Ä°^/�ÉY��½|/���ÓZ/]�Á���/Ì»½Y�
¥ÔeY�É��¿Y�¾ÌËZa���Y�ÉÂ��Ä¿Â¼¿��Ê/»�|/�Z]���¶°/�����,��ÉZ/Å�Y{Â¼¿�
�Â]�»�Ä]�cY�ÌÌ¤e��f»Y�Za�µÁ|»�Ã�Ìy}�Á�d¿Y�¿Ze�Zf·{����¶]Z¬»� �{�Z/»{�

Y��ÉY�]�Ä¿Â¼¿DHS��Ä¿Â¼¿�É|Ë�^ÌÅ�ÉÁZu�{Z»�� ÇY�´¿����{�½Z¼Å�lÀa�
�¿Z¯�§Ã�Y|¿YÉ�Ì³��Â]�»�Ä]�Ä¿Â¼¿�Ê¸^«�½Z�¿�Ê»|Å{���
�Â�¿Z¼Å�Ä¯�Ã|ÅZ�»�Ê»{Â���{��{�Â/»��¾/ËY��Ä/¿Â¼¿���/Ì¿��Z/]���ËY�/§Y�
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���� µZ��/�½Y�ËY�Ê¼Ì��Ê�|ÀÆ»�Ä¸n»�ºÅ{�Ã�Z¼��/�¹�ZÆq�Á�ÃZnÀa�������� �
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��

½Z¼Å��Â��Ä¯��{�¶°���Ì¿�Ã|ÅZ�»�Ê»�,{Â/���½Y�/Ì»��µÁ|/»��¶/�Zu�
Ã|���{�¿Â¼¿È�ÉÁZu�{Z»Ç�Y�´¿���DHS��Ã�YÂ¼Å��Y�¿Â¼¿È��½Á|/]��{Z/»Ç�
Y�´¿���BHS� �Ê¯|¿Y�f�Ì]�Ã{Â]�d�Y��Äf^·Y��Â�¿Z¼Å�Ä¯��Ìa��Y�Y¾Ë�
�Ì¿�Ã�Z�Y�,|��|¿Á���ÌÌ¤e���f»Y�Z/a��µÁ|/»��{��Ê»Z/¼e��ÊuYÂ/¿��ÊËZ/»{�

Ê���]�,Ã|��ÉY�]��Å�Á{�Ä¿Â¼¿��0Z/^Ë�¬e��Ä]Z�/»��Ã{Â/]�Á��Ä/f^·Y��ª]Z/�»�
,¶°��cÁZ¨e��Â�v»�¾Ì]��Zf§��Ê°Ì¿Z°»�Á{�Ä¿Â¼¿��{�Ê^Ë�¬e�ÉZ»{�
ºC����¶�Zu�Ã|��d�Y��ª]Z�»�cZvÌ�Âe�,¶^«��{��d/¬Ì¬u��Ã{Z/»�
�{�¾ËY�Ä�¬¿��Y|¬»�É{ZË���Y�Ê´q�Zb°Ë��Ê°Ì¿Z/°»��{Â/y�Y���Y��d/�{�
Ê»�|Å{��Z»Y�Äf°¿�¶]Z«��¯}��{�ZnÀËY�½M�d�Y�Ä¯�¾ËY��©Z/¨eY����ÅZ/¯�

�Â�v»�µÁ|»�Ã�Ìy}���{�{�Â»�Ä¿Â¼¿�ÉÁZu��{Z/»Ç��Y�/´¿���Ê/fu��Z/e�
ÉZ»{�ºC�����Ì¿�Ã|Ë{�Ã|�¿�d�Y���
�{��«YÁ�Ä]�½YÂÀ��Ê¸Ì¸ve��Y�Ã|Ë|aÉZÅ�Ã|ÅZ�»�,Ã|��Ê»½YÂe���Â/«Á�

ÉZÅ�Zf§���Â¯~»�Y��Ä]��Â�u�µÂ°·Â»ÉZÅ�{Z»Ç��Y�/´¿���{��ºf�/Ì���{�
½Z»��¶Ì°�e�Ä°^��,É|Ë�^ÌÅ�Z]�Á{��ÌiPe�Ê°Ë�Ì§�Á�ÊËZÌ¼Ì��ZÆ¿M��]�
ÉÁ���ZfyZ��Ä°^��¶�Zu�d^�¿�{Y{��Ä]���¿�Ê»|���Ä¯��Y�Ä�¬¿��¿�
�ÌiPe�,Ê°Ë�Ì§�ÉZÅ�Z�´¿����Zu��{�Ä°^��Z]��Y�«�¾f§�³��{�ÉZÅZ�§�
Ê·Zy��¾Ì]�Ä°^�ÉY�Á�{��sÔ��Y�Z]��½{�/¯�a��Ê�/z]��Y��º/nu�ÉZ/Å�
{Y�M��{ÂmÂ»��{��ZfyZ��Ã{Z»�h�Z]�Ê»�|¿Â/���Ä/¯��Y��½Y�/Ì»��¶/ËZ¼e�Á�

¾ÌÀr¼Å�dÌ¸]Z«�¶¯�ºf�Ì��ÉY�]�,�ve���À/e�½M�{Y�M��Ã|/��Á��{�
ÄnÌf¿�¥ÔeY�É��¿Y���Z]�Ä�ËZ¬»��{�Ä¿Â¼¿��½Á|/]��{Z/»Ç��Y�/´¿���Z/e��É|/u�
Äf�Z¯�{Â����{�,ÄnÌf¿�{ÂmÁ�Ä°^�ÉY�Z]�ÊuYÂ¿�¼nuÊ�{Y�M���/f¼¯�Á�

ZË��f°qÂ¯�\mÂ»��Á�]�|��{�É�f�Ì]��Y��Zf§��½Z��¯��Y�ÉÂ��Ã{Z»�
d^�¿�Ä]�d·Zu�¾f�Y{�ÉZÅZ�§�Ê·Zy��f�Ì]�Á�µZ¤�Y��Ã|�/¿���/�Âe�
µÂ°·Â»ÉZÅ�{Z»Ç�Y�´¿��|ÅYÂy��|/����s�/���|/Ë|aÇ���Â¯~/»��Ä/]���Â/��
Ê·Z¼mY��{�¶°������½Z�¿�Ã{Y{�Ã|��d�Y��Ä]�,ÃÁÔ��Ê»½YÂe��Â�u�
Ä¬¸uÉZÅ�»Á�M�®/ÌeZ��Z/]��Ê/³�ËÁ��¥Z/� ¿Y�É�Ë~/a��¾ÌËZ/a��{Â/mÂ»��{�

½Z¼fyZ��ÊËZÌ¼Ì��µÂ°·Â»ÉZÅ�{Z»Ç�ÉY�´¿��]��Ä�Z¯�Äf§��Y��Ä]�½YÂÀ��
¶»Z��É�iR»��{�º¯Y�f»�e�½{�¯���ZfyZ/���5Ê/¸¯��\/Ì¯�e�Á��{��Ä/nÌf¿�
�ÌiPe��{�¶°�»�e�½|��cZ¯�ve�Ê·Â°·Â»��{��½Z/»����Â/«Á��ÉZÅ�Y~/³�
Ä�Ì�ÉY�s��»�{�¯����
Ä//]��Â//�À»�Y�Y//WÄ��¿Ä//Ë��¹Á{�Á��{�½Z//Ì]�µZ//¼fuY��ÌiP//e�ÊËZÌ¼Ì//��

ÉZÅ�Z�´¿��{Z»Ç�Y�´¿���]�ÉÁ���ËY�§Y�Ê·Z´q�Ä°^�ÉY�½|���ZfyZ��
½Z]�Ì»�5É|Ë�^ÌÅ�,¶�Zu�ÃZ´¿�É{|n»�Ä]��ZfyZ��ÊËZÌ¼Ì���µÂ/°·Â»�

                                                                 
1. Cavity 
2. Free Volume 

{Z»Ç�ÉY�´¿�����b�{���/»�«�����DR1���Ä/]���Z/¯��Ä/f§���{��ºf�/Ì��
��Zu�Ä]�½YÂÀ��L�m�½Z¼ÆÌ»�Á�¾ÌÀr¼Å��ÃÁ�/³�ÉZ/Å��Z/�Ê¸»��ÊËZ/Æf¿Y�

{Â//mÂ»��{��ZfyZ//��Â¿Â»»ÉZ//Å��Ã�//Ë�¼Ì¸a�Ã|//���{�½Z//»��¹Z//n¿Y�
�À¯YÁÉZÅ�s���Ã{Y{�|�Ç���¶/9���//�µ����Z/]��¥|/Å��¶Ì°�/e��Ä°^/��

É|Ë�^ÌÅ�,½Z]�Ì»�¹�Ó�Ä]���/�¿��Ê/»�|/�����ª]Z/�»��¶°/�������¦/·Y�,�
�Â�u��ÃÁ�/³�ÉZ/Å��ÊËZ/Æf¿Y��Á�/fÌ¿�(-NO2)�Á��¶Ì�/¯Á�|ÌÅ�(-OH)�Á�

¾ÌÀr¼Å�ÃÁ�³�Á�M�(-N=N-)�{ÂmÂ»��{��ZfyZ��ÊËZÌ¼Ì��{Z»Ç�,Y�´¿��
Ã�YÂ¼Å�Ä]�½YÂÀ��¶»YÂ���É�iR/»��{��É�Y�/«�]��ÉZÅ|/¿ÂÌa��ÊËZÌ¼Ì/��Á�

¾ÌÀr¼Å�dËÂ¬e�ÉZÅÁ�Ì¿�¦Ì ���·YÁ�|¿YÁÊ��¾Ì/]��Y�/mYÉ��½Z/]�Ì»�Á�
½Z¼ÆÌ»�ºf�Ì��ÄfyZÀ��Ê»|¿Â����
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��
��

�/¶°�����/s��Ê·Z/¼mY��iY�»�¼Å/½Z��ÅZ¯��§/ÅZ/ÉZ�y/Ê·Z�Á�
nu/ºÉZÅ�M{Y��]�Ì»/½Z�Á��{�nÌf¿/Ä�ËY�§Y/��iY/cY��]Z¬f»/¶�Á�

�À°¼Å�]ÉZÅ�½ZÌ»�µÂ°·Â»ÉZÅ�{Z»Ç�Y�´¿��Á��Ë�eZ»�½Z]�Ì»��]�
ÉÁ���ËY�§Y��Zf§��½Z��¯�Ã{Z»��� �

��

Ä]�½ZÌ]�,�´Ë{��Â�u�ÃÁ�³ÉZÅ��¯}�Ã|���{��ZfyZ��{Z»Ç��Y�/´¿��Á��{�
¶]Z¬»�ÃÁ�³ÉZÅ�ÊËZÆf¿Y�¶Ì�¯Á�|ÌÅ�{ÂmÂ»��]�ÉÁ���ZfyZ��Ì¸aÉ�¼�
\Ì¯�e��Ìa�Z��¶^«��Y�¶Ì¼°e��À¯YÁÉZÅ�dza�Ä°^���ª^��¶°��

����[���Á�Ä]�µZ^¿{�½M�½Z°»Y�É�Y�«�]�ÉZÅ|¿ÂÌa��Ê¿�Á�|/ÌÅ���iR/»�Á�
¾ÌÀr¼Å�dËÂ¬e�ÉZÅÁ�Ì¿�¦Ì ���·YÁ�|¿YÁÊ��{Â/mÂ»��¾Ì/]��LY�/mY��{�

½Z»��¹Zn¿Y�¾ËY��À¯YÁZÅ�Ê»|¿YÂe�h�Z]�{Â��Ze��{�dËZÆ¿��Z�´¿�ÉZÅ�
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�À¯YÁ�ÉZ/Å��Ä°^/�ÉY��½|/���{��½Z/]�Ì»��É|/Ë�^ÌÅ��¶/�Zu��Â/�|¿��
,¾ËY�]ZÀ]��Y�¾ËY�Ä�¬¿��¿�Ê»½YÂe���ËY�/§Y��½Y�/Ì»��Z/´qÊ·��Ä°^/�ÉY�
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ÄnÌf¿�dz��e�½|��Ä°^��¶�Zu�Y��Ä]�½YÂÀ��Ê°Ë��Y��¶/»YÂ����iR/»�
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�DR1��Á��[���ZfyZ��ËZÌ¼Ì�Ê��Ìa�Z��É�¼Ì¸a��Ì·Á�|ÌÅ���

Ã|���{�½Z»��Ä§Z�Y�½{�¯�µÂ¸v»�{Z»Ç�Y�´¿��Á��Ìa��Y�¶Ì°�e�
Ä°^��É|Ë�^ÌÅ�ÊËZÆ¿��
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,¾ËY�]ZÀ]��{�Ä»Y{Y�Á�Z]�ÄmÂe��Ä/]��cÁZ/¨e�ÉZ/Å��¶/�Zu��Ã|/���{��{�Â/»�

ÉZÅ�Y{Â¼¿��Ä]Z�/»��/]�� Ä�d/�{��Ã|/»M��ÉY�/]�Á{��Ä/¿Â¼¿��ÊfË�Âb»Z/¯Â¿Z¿�
É|Ë�^ÌÅ��{�Á{�d·Zu�½Á|]�{Z»Ç�Y�´¿��Á�ZuÉÁ�{Z»Ç�,Y�´¿���Å�®Ë��Y�
ZÅ�Y{Â¼¿�Ä]��Â��Ä�ËZ¬»�ÉY��Ì¿�º���Ã|���|¿Y�Ze��½Z/°»Y��¹Z/n¿Y��¶/Ì¸ve�
ªÌ«{É�e��]�ÉÁ��lËZf¿�]��Äd�{�Ã|»M�ºÅY�§�{Â���ÉZÅ�Y{Â¼¿�¶�Zu�
�{�¶°�����,��ËZ¼¿�Ã{Y{�Ã|��Y|¿���
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¶°�����ÉZÅ�Y{Â¼¿��Â]�»�Ä]��ËZ¬»È�cY�ÌÌ¤e�µÁ|»�Ã�Ìy}�Á�
Y�¿Zed¿�Zf·{�¶]Z¬»��{�Z»{�ÉY�]�Á{�Ä¿Â¼¿�BHS�Á�DHS�� �

��
Z]�ÄmÂe�Ä]�cZvÌ�Âe�ÄWY�Y�,Ã|��Ê»½YÂe�d¨³��Ä/¯��{��d/·Zu���Â�/u�

µÂ°·Â»ÉZÅ�{Z»Ç�Y�´¿���{�,ºf�Ì��Ã{Z»��Zf§��½Z��¯���É�/e��Y��{Â/y�
½Z�¿�Ã{Y{�Á�Ä]�µZ^¿{�½M,��ÅZ¯�c�|«�{Y�M�É�Z����À/e��ºf�/Ì��Á�

¾ËY�]ZÀ]��f¼¯�½|��½Y�Ì»�¥ÔeY���¿YÉ��{�¾ËY��Ä/¿Â¼¿��¶/�Zu��Ã|/��
d�Y���Ê»�¾ËY�]ZÀ]�Z]�½YÂe�µZ¼fuY�É�f�Ì]�½Z/°»Y����Á�cÔ»Z/ e��Â�/u
ºÅ�]�À¯�����µÂ°·Â»�¾Ì]�Ã|��{ZnËY��iR»�ÉZÅ�{Z»�ÉZÅÇ���Ä°^/��Á�Y�´¿��

����s��»�Y��É|Ë�^ÌÅ�½Z]�Ì»{�¯��dÌ �«��f�Ì],�Ê¿Z»��¶�Zu�Ê»{Â��
Ä¯��{��Å�®Ë��Y��¿Z¯�§ZÅ�Z]��Â^���Y�{Á|v»Ç�Z»{�¬f¿Y�É�Ä�Ì��µZ��ÉY
�����Â¿�µZ¬f¿Yá����,\Ì¯�e�Ä]��Â]�»��Ã|ÅZ�/»��{Â/���Ä/¯��¥Ôf/yY��{|/��

d¿Y�¿Ze�Zf·{�¾Ì]�Á{�Ä¿Â¼¿��f¼¯�Ã|��d�Y��Ä]�c�Z^����/´Ë{,��\Ë�/��
¾ÌÀq�ÊeY�ÌiPe��Y�ÉÂ��µÂ°·Â»ÉZÅ�{Z»Ç�,Y�´¿���{�ÉZÅZ»{�¾ÌËZa�,�e�

�¿Z¯�§�ÉZÅ��f¼¯�Á�Ä]��Â�y��]�ÉÁ��ÊuYÂ¿�Z]�cÓZ�eY�Ê�����Z/]�
¶�YÂ§�]¾Ì�Ã�³ÉY��fÅZeÂ¯�Á��{�ÄnÌ¿�µ�fÀ¯��cZ/¯�ve�Á��ÊeZ/�Z e�Y�

�{��ZÌ¬»ÉZÅ�,�f°qÂ¯�{|��É�f³��]�Y��|ÅYÂy�d�Y{ ������
Ä]�ÃÁÔ��®ÌaÉZÅ��f°qÂ¯�Ã|ÅZ�»�Ã|���{��Y{Â¼¿�¶°�������Â]�»�
Ä]�¿Â¼¿È�½Á|]�{Z»Ç�,Y�´¿��½Z�¿�|ÀÅ{Ç��cÓZ/¬f¿Y���Â/¿�â�Á�ã��c�Â/��

Äf§�³��{��ZfyZ��¾ËY�Ã{Z»�Ê»�Z]|���{�,d¬Ì¬u�ÉZÅ�Y~³���Â¯~/»�Y��
Ê»½YÂe�Ä]�d¯�u�ÉZÅ�Ê6¸v»��Á��Z/Ë��Ä/]��c�Z/^����/´Ë{��d/¯�u�ÉZ/Å�
¶Ì»Ê´À·��Ã�Ìn¿��ÉZ/Å���f°qÂ/¯�Á��Z/Ë��ÃÁ�/³�ÉZ/Å��ÊËZ/Æf¿Y��½Y�/ËÁM��

�À¯YÁ�Ã{Y|¿���{�ZnÀËY�¶»Z��ÃÁ�³ÉZÅ�Ê�¯Âf»�(-OCH2)��Ì·Á�|ÌÅ�
Ã|�¿�Á�ZË�ÃÁ�³ÉZÅ��µÂ¿ÔÌ/��(-SiOH)��º¯Y�/f»��Ã|�/¿���{��/Ì�ºf��
d^�¿�{Y{��,¾ËY�]ZÀ]�Z]�ÄmÂe�Ä]�¹|���Â�u�¾ÌÀq�ÊËZÅ�Y~³��{�¿Â¼¿È�
ÉÁZu�{Z»Ç�,Y�´¿��Ê»½YÂe�Ä]�¶°���z�»É�e�Ä]��ÌiPe��Â�u��L�/m�

½Z¼ÆÌ»��{��ËY�§Y�ÄfÌ�¿Y{�Ä°^�ÉY�½|��L�m�É|Ë�^ÌÅ��½Z/]�Ì»�Á�
dyYÂÀ°Ë�e�½|��Ä°^��ÊËZÆ¿�¶Ì°�e�Ã|��Á�¾ÌÀr¼Å�ÊËZ¿YÂe���iR/»�

¾ËY�µÂ°·Â»ZÅ��{�µ�fÀ¯�d¯�uZÅ�Á�cZ�Z e�Y�Ê6¸v»�c�Â���Ã|/¿�Ì³�
�{��ZÌ¬»ÉZÅ��f°qÂ¯�Ã�Z�Y�{�¯�]�,��[���
�{�½ZËZa,�Ä]�½YÂÀ���¼mÉ|À]��{�{�Â»�dË�Âb»Z¯Â¿Z¿�É|Ë�^ÌÅ��fÀ��

,Ã|��\�ZÀ»�e�d�Y�Ä¯�Z]��Ä/mÂe��Ä/]���Ë{Z/¬»��cÁZ/¨f»��ÉZ/»{���Y~/³�
Ä�Ì��ÉY��Tg���d�{�Ä]�Ã|»M�ÉY�]��Å�Á{�Ä¿Â¼¿�ÉÁZu��{Z/»Ç�¿��Y�/´�Á�
½Á|]{Z»Ç�Y�´¿���{��¿Z¯�§ÉZÅ�,¦¸fz»�Ä]�ÉZm���Y�³�®Ë�{|��Ä]�
½YÂÀ��ÉZ»{��Y~³�Ä�Ì�ÉY��Y�¹ÂÆ¨»�ªÌ«{�e�{ÂmÂ»�Ä]��c�Â/���®/Ë�
{Á|v»Ç�ÊËZ»{�¶»Z��cÓZ¬f¿Y��Â¿�á-�¶»Z��®Ë��/�¬¿È��,�Á�/���®/Ë�
Ä�¬¿�Ê¿ZÌ»��Ä�¬¿�Tg��Á�®Ë�ÉZÀÆa�µZ¬f¿Y�Ã{Z¨f�Y�{�¯����d¬Ì¬u� �{

��{Á|v»�¾ËY��{Ç�{��������������Ä/]�Ã|¿Â/��µZ/¼�Y�Ê/W�m�ÊËZ/»{�cY�/ÌÌ¤e�,ÊËZ»
�Ê»�ºf�Ì��������������Êfz/��½Y�/Ì»��{�É{Z/Ë��cY�/ÌÌ¤e�{ZnËY�Ä]��nÀ»�|¿YÂe

����{{�/³�½M�Ê°Ì¿Z/°»��Z/f§���Â¿�Á�Ä¿Â¼¿���¾ËY�]Z/À]��{��Z/nÀËY��{Á|/v»Ç�
ÊËZ»{�C���-��� Ä]�½YÂÀ���{Á|/v»Ç��ÊËZ/»{��ÉZÅ�Y~/³��Ä�/Ì��ÉY�

                                                                 
1. Local Motions 
2. Crankshaft Motions 
3. Dangling 
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