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  h6 ���
 =� 	���#� �� ����

2� ��� ,\���
 k��P� ��� �I� �6� . pg 7?�P
 ��g�" �e� �� 2���

,
 h�#S� 2�� 1� �� �-= 	��� %g�" ��/. 

z?�^ ,/����� ���3� :  �� ���3 n� �-�o<∇ bρ
2  ���S
 �bρ ���0 �� 

a.u. �	�Z  �>?� ��� ���A6 1�,
 z$:
 h�� �6 �*W 	��#
 ,>-� ��. 

,\PB ,/����� ���3� :  �� ���3 n� �-�o<∇ bρ
2  ���S
 �bρ ���0 �� 

a.u. �	�Z ,
 z$:
 h�� �6 	��#
�� ,>-��>?� ��� ���A6 1� ��. 

,�- ���3 : �� ���3 n� �-�o>∇ bρ
2  ���S
 �bρ ���0 �� a.u. �	�Z 

1� ,
 z$:
 h�� �6 ,>-��>?� ��� ��-= M��*� ���A6 ��. 

                                                 
�-curvature 

�- shared interaction 

�-closed shell 

�- pure covalent bond 

�- polar covalent bond 

,#?������� ���3 : �� ���3 n� �-�o>∇ bρ
2  ���S
 �bρ ���0 ��      

a.u. �	�Z 1�   h�� �6 1Dd
 J^�� �� V��� ���#� ,>-��>?� ��� ���A6

,
 z$:
 ��.  

  

�.����� ��	
� � ����   

1� �>?
 1���6  ,��\��d
 vP� �� 1/ k�Sd� �-� �� ��
� %��

MP2/aug-cc-pVDZ��� 1��N�   J>� �� �)� (��� ���� 2�:� %�� . �-� ��

Y�3 M�\��d
 [�\-�S� �>?
 1/ ��� ,���1-��= � ��� vP#
   ,NI� �� 	

 �d
C=C���" Y^�] �� 1/  � � ��
� 	�6 ����� ���� %*I �����F 1I�� 

,
 ���� . �/~ ,��\��d
 vP� �� ���3 	�-��= � �6���3 �D %?�0 �-� ��

 ,��'� i-��� �� 1#-�S
 �� ����]�F[ 	��� FOX-7 ���I �� �
�I )� (

��� %#�? %��.  

19A'
 k�Sd� �-� �� ,����>?� 1��#��� ,���d� }�S� J
�/ 	               

) 1/o=∇ρ ( 7�/�� 	��� 2� ,R�-� M�_$:
 �FOX-7 !�� 1� 1/ 

RHF �B3LYP � MP2 	��\
 	G?� �� aug-cc-pVDZ1� ���� 1��N�   %��

��
�  %��) ���I)5 .(( �� ���3 f�^ �,R�-� M�_$:
 �-� K��� ��

 �>?
FOX-7,
 J��d� J��B  ����.  

� 1� ��� 1��N� ,?>?
 1���6 1#-�S
 =�  !�ab initio ,?>?
 ���" �� 

 =� 1�W�0QTAIM)  J>�)� ((,
 z$:
  1/ ,-�6���3 �� ��s9 1/ ��

1� h�� 1�W�g � �>?
 1���6 K��� �� �A<
 �D  ,>��s/ ��"�-� �� �6

h6�� �%�� z$:
 Y�/ ����� �I� ��� 	�G-� 	�6 . ��� sQ
O(s))  h��

 ,\��I ���3 2c�#/�N-O��� ���" �� �� ( �H(s))  ,\��I ���3 24����6 h��

N-H��
� ���" ��  ( ��� ��� �O(t))  ,-�N��� ���3 2c�#/� h��N-O ���" �� 

 �d
 �� 	=�
 �\-�S� 1/ �����C=C,
  ���� ( �� ����� ���" 8-O(t) ���" 

��� ��-� ���3 ,���d� }�S� �G-� ����� %�� . ��� ���3 ,���d� 1PS�O(s) � 

H(s)1� ,
 ,�4����6 ���3 �I� J�?�  ���� .2� ��0 h6�� 1/  ��� Y�/O(t) 

 �� ����� ���" 8-O(t) J��B ���3 ,>��s/ ��"�-� K��� �� �G-� ����� ���" 

,A� 1�I� ����.  

1� i-���  !�� 1� ��
� %��RHF � B3LYP[s
�/ ,
 k\P�
 h6 ��   ������

��� !���" ���I 8- �� �b? ��� .1� i-���  !�� 1� ��
� %��MP2 �� ��� 

 i-���RHF � B3LYP����� ,�^ %S��P
  .h6�� =� ��L 1� Y�/ 	�6     

O(s)-H(s) � O(t)-O(t) �� �6���3 ,S��
 o<∇ bρ
2 � o<bH 	���� 

 2] � ��� ,/����� ���3bρ2� ��   �0 �� �6a.u. �	�Z,
  �� n� �b? ����

2� �� ���3 / ,/����� ���3 n� =� �6,
 ,#�+�� ����.  
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� �� ����� 

���� �����	
�	� ��� ������  ����� ���� ��� ���� ����� ����� �� !�"#�$ � %�&�� �'( ��

  

                    
  

 ����������  ��� ���	
 �  �FOX-7 ����� ��� �� MP2/aug-cc-pVDZ) ���� ( ��� �� ������� ���� !QTAIM) "#($   

 �%��& ����'� *���� +,% -��. ������� ���� ��(BPs)�%��& ��'� �� /��! -0% 1$ �%��& �%���
 -0% (BCPs)$�023 �� /��! -0% !   

 �023 �%���
 -0% (RCPs)��  ���
.  

  

  

 ���	� � 5����� ����� �67,� FOX-7 ����� ��� �� MP2/aug-cc-pVDZ�
�89 :;<% 
 �';0� �� .  

�<���&   �
�89]=>[ ����� ��  �<���&   �
�89]=>[ ����� ��  

C=C ?>@/= ?AB/= N-H(t) DE/A ,DD/A  A=F/= 

�C-NH FG>/= ,F=B/=  F>D/= N-H(s) D?/A A=D/= 

�C-NO ?G@/= ,FBB/=  ?F@/= N-O(t) G?G/= ,G>G/=  GFD/= 

O(s)-H(s) AF/G ,BE/= D?B/= N-O(s) G?G/= ,G?B/=  G>>/= 

�N-C-NH�∠H  ?/==D G/==@ ∠O-N-O  A/=G= ,B/=GA  @/=GF 

�N-C-NO�∠O  F/==@ B/==> ∠H(t)-N-C  =/=G= ,A/=G=  @/==E 

N-C=C�∠H  D/=GA ,E/=GA  B/=G= ∠H(s)-N-C  B/=G= ,D/==B  =/==@ 

N-C=C�∠O  B/=GF ,D/==B  =/=GG ∠O(s)-N-C  B/==D ,@/==D  A/==D 

∠H-N-H  =/==D ,F/==D  D/==B ∠O(t)-N-C  ?/=GA ,=/=GA  F/==D 

�N-C=C-NO�∠H  D/=EE ,B/=EG  E/=@? H H H 

∠H(t)-N-C-C F/=EDH , @/=EBH  ?/=>?H ∠O(t)-N-C-C @/=?F ,A/=E=  E/=>A 

∠H(s)-N-C-C =/=A ,>/A  @/G ∠O(s)-N-C-C F/F? H ,D/>H  A/GEH 

  

  

h6�� Y�/  	�6O(s)-H(s) � O(t)-O(t) �� o>∇ bρ
2 � o>bH 	���� 

 2] � ��� 1�#� 1��3 	���3 M�_$:
bρ2�   �0 �� �6a.u. �	�Z 

,
 h6�� n� �b? ������ 2� �� Y�/ %�� ,�- 1�#� 1��3 n� =� �6 . ��

h6�� ,>��s/ ��"�-�  Y�/O(s)-H(s) 1�^��� ,�4����6 ���3 M�W 1� 

,
 h6�� �>�? ���  Y�/O(t)-O(t) 1�I� J��B ,>��s/ ��"�-� �� 

,A� ���� . ��
�� 	�6�
 �-��S
 ,��<��� O(t)-O(t) YA^ �ARC
NO2

NO2

 �� 

 OP� RHF�B3LYP � MP2 7���� 1� U/5�5 ��/��5 � �	
 cmE/�UE 

,
 ���� .,
 ,��<��� q��/�g �-� �� �-� =�  � ���� 	�� p��� 	�
� �� ����

h6�� =� w��
  Y�/O(t)-O(t)���"  . @��A� ���I �� 1/ �P��A6)5 ( ���

,
 1e0s
  J/ 	4��� H��#��� ��
 �-� �� ��)Hb ( 8-��� ,\-�S� �D 1�

%�� �*W 1�  .  

1�����  ���S
 1� 1I� �� ���3 2�\� 	�εJ>� ��   2�:�  1/ ,#����=� 	�6

���6� ,
 1��"�� ���3 �I� 	 �����,
 ��o��  �� .1� 	�6���3 ��  � 1��"

 1��" 8-ε,
 �*W 1� 8-��� �\-�S�   1��"�� 	�6���3 �� 1>�?�0 �� ����

,
 ��"��� ��9 �-� ��.  
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+
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+
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+
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H

H
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+
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+
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+
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 ����� � ����� ���� FOX-7 	
� � RHF� B3LYP 
 MP2 ����� ����� � aug-cc-pVDZ.  

RHF 
 B3LYP 

Hb Vb Gb Kb ε bρ
2

4

1∇  
bρ  BL 

����� ���  

���/�� ���/�� ���/� ���/� ���/� !"�/�� ��#/� �$�/$  C=C  

%&%/�� "&�/�� !&&/� %&%/� !�!/� �&%/�� ��&/� ��%/! �C-NH 

�%#/�� �!!/��  !"�/� �%#/� %%%/� !�!/�� �#&/� %�#/! �C-NO 

��!/� ���/��  ���/� ��!/�� ���/� ��"/� �%�/� ��!/! O(s)-H(s) 

%�"/�� %��/�� %��/� %�"/� ��%/� ���/�� ���/� &&�/� N-H(t) 

%�%/�� %#&/�� �%�/� %�%/� ��#/� ��&/�� ��"/� &&"/�  N-H(s) 

"��/��  ���/!� ���/� "��/� !�"/� �""/�� ��%/� !��/! N-O(t) 

�"%/�� &��/�� ��"/� �"%/� !�&/� ���/�� %"�/� �!�/! N-O(s)  

��$/�  �$'/��  �$'/�  ��$/��  $$�/�  �!�/� �!&/� �&#/�  O(t)-O(t)  

MP2 

Hb Vb Gb Kb ε bρ
2

4

1∇  
bρ  BL 

����� ���  

�#�/�� �(�/�� !�%/� �#�/� �&"/� !#!/�� �&�/� ��)/$  C=C  

%�!/�� "��/�� ���/� %�!/� !%�/� �#�/�� ���/� ���/! �C-NH 

��!/�� ���/�� !"&/� ��!/� ��#/� !��/�� �#"/� %�"/! �C-NO 

���!/�� ��!/�� ��!/� ���!/� �!%/� ��!/� ��"/� �%&/! O(s)-H(s) 

%��/�� %��/�� ���/� %��/� �%�/� �#�/�� ��&/� �!�/! N-H(t) 

%�#/�� %�&/�� ���/� %�#/� ��#/� ��"/�� ���/� �$(/$  N-H(s) 

"!%/�� ��!/!� ��#/� "!%/� !!�/� ��#/�� %##/� ���/! N-O(t) 

�#�/�� &��/�� ��&/� �#�/� !��/� �!%/�� %�#/� ���/! N-O(s)  

���/�  �$(/��  �$(/�  ���/�  ��*/�  �!�/� �!&/� "%�/� O(t)-O(t)  

 +,-� �/�
 01/ 2 3�456� +��,-(au) ����� 7�6 8� 2�9 � :;� (BL) 01/ 2 �< Å�=� +�  .(t) +>�?@�� ����� ) ��B� � �8��� ��>2C- �����C=C ( 
(s)+� +���E �����  �=�.  

  

 ���3 2�� ������ J�?�N-O(t) 1� %\#� N-O(s),
  1P��� 1� ����  �I� 	

 ��� ,�4����6 ���3O(s)-H(s) �I� �� 1/ ���� BCP �� o>∇ bρ
2 ��� 

o��,
 �� �� . ���3 2�� ������ ,A/ �� ,�4����6 ���3 �I�N-H(s) 

 1� %\#�N-H(t),
 ��o�� ���  ���" .J>� �I� ��  ���3 �I� ,#����=� 	�6

,
 �-�:� ,�4����6 ���" . ���3 �D�C-NO ����� 2��
����� �� Å E�/� �� 

 !��MP2/6-31D(d,p)Y�3  ��� ,���  %��]�U[ .6 1/ ,?�0 �� �D ��A

 �� ���3FOX-71� 2��
����� �� 1��:
 ���3 1� %\#� 	��A/ ���S
   %��

��
� %�� .J>� �I� �� �-� =�  �� ,#����=� 	�6FOX-7,
 ��o��   �� . ��

J>� =� ,>- 2] %?�0 �-�  1��"�� ���3 	���� ,#����=� 	�6C=C 

,
 �����1I�� �� 1'��� �-� �b? & ���3 F/����� 	���  �� �FOX-7 %S��P
 

 ����]E[.  

 �>?
 	��� k�Sd� �-� �� ��� 1\��d
 ,��<��� ��
�� 	�6�
FOX-7 1� 

!��  	�6RHF� B3LYP � MP2 	��\
 	G?� �� � aug-cc-pVDZ ���I �� 

)E (��� ����� ��� .  
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  ���� ���� �	
� �� ����� 

���� �����	
�	� ��� ������  ����� ���� ��� ���� ����� ����� �� !�"#�$ � %�&�� �'( ��

  

 ������ +=�F-�� 7��2� ��G�� H��I2J FOX-7)  +E�� ;�4 01/2)cm-1((  

I2JH��  
+=�F-�� ��  

RHF B3LYP MP2  +2K-]$'[ 

C=C stretch + NO2 scissor  �* "� �%  � 

NH2-C-NH2 rock + N-H(t) stretch  (( )$  !��  � 

NH2-C-NH2 rock + N-H(t) stretch  !!!  !!�  !�!  � 

C=C stretch + N-H(t) stretch  ��"  �!�  !��  � 

N-H(t) stretch  �%�  �&�  �"�  � 

C-N stretch + N-H(t) stretch  �!%  ��!  ��"  � 

C-N stretch  �%%  ��"  ��#  � 

N-H(t) stretch  �#%  ���  �##  � 

N-H(t) stretch  %��  %�!  �&%  � 

NH2 torsion + N-H stretch  %�&  %%!  %�!  � 

C=C stretch + NO2-C-NO2 scissor  ���  %"%  %#�  � 

C=C torsion  �##  %"&  %#&  %�#  

C-NH2 torsion + C-N stretch  �&"  "��  ���  ���  

N-H(s) stretch + NH(s) rock  "##  "�#  "��  "��  

C=C stretch + NH2-C-NH2 scissor  #�#  "&#  ""�  "�!  

NO2-C-NO2 rock + N-O stretch  ##�  #%&  "&� "#�  

N-H(s) stretch + NH(s) rock  �"�  #�!  #��  #�%  

C=C stretch + NO2-C-NO2 scissor  �#�  ##!  #%!  #%!  

NO2-C-NO2 scissor + N-O stretch  &�&  ��"  #&�  ##"  

N-O(s) stretch + N-O(t) oop rock  &��  �"�  ��&  ���  

C-NH2 torsion + N-H(s) stretch  !!�#  !�"�  !�#�  !�!#  

C-NH2 torsion + N-H(s) stretch  !!"�  !���  !�&#  � 

NH2-C-NH2 bend  !�"�  !!%�  !!"�  !!��  

C-NH2 torsion + C-NO2 stretch  !�!�  !�!�  !���  !!"%  

C-NO2 bend  !%��  !�""  !��%  !��#  

C-NO2 bend + N-H(t) oop rock  !��&  !���  !���  !�%�  

N-H(s) stretch + NH2-C-NH2 bend  !"��  !%�"  !%&�  !�&#  

C-NH2 stretch + N-H oop rock  !"��  !�!�  !�%%  !%#%  

N-H(s) stretch + C-NH2 bend  !#��  !�"�  !"��  !���  

C-N stretch + NO2 stretch  !#"�  !�&�  !""�  !�!# 

NH2-C-NH2 bend + C-NH2 bend  !##%  !"�%  !"&�  !"�� 

C-NH2 bend  !��%  !"��  !#!!  !"�& 

C-NH2 bend + C-NH2 rock  �#&�  �%��  �%��  ����  

C-NH2 bend + C-NH2 rock  ����  �%%�  �%&%  ����  

N-H(t) rock  �&��  �"�#  �""&  �%!%  

N-H(t) rock  �&�%  �"�& �"#�  �%%�  

  

1� i-���  !�� �� ��
� %��B3LYP wI�
 �� ]�[ �� 1/ ��� !���" ��� 

1� i-��� ���� ,-+�� k��P� 1?�S
 �-� �� ��
� %�� . =� JW�0 i-��� 1#-�S


%��� i-��� �� k�Sd� �-� !�� =� ��
�  i-��� � ��� �/~ ,��\��d
 	�6

 ;�D =� JW�0IR�� ,��'�  �
�I %?�0 ]�T[,
 2�:� ,�^ k��P�  �6� .

q��/�g �� ,>]/ Y6�/ 2] �A� 1I� �-�� %?�0 �-� ��  ,��<��� 	�6

,
 �� =�" %?�0 �� 1#-�S
 �� �
�I � w-�
 %?�0 ��  �6�]��[ 	4��� �b? 

1� ,��<��� 	�6�
  � w-�
 %?�0 �� ,?>?
 ��� ,�4����6 ���3 HP���

	4��� 1� �
�I �3 	�6��-  1� �I �� ,
 �I ��.  
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 � ������� � ��
��
� 	����� ����� �!�� 	! �"����# ��
FOX-7   

���� �����	
�	� ��� ������  ����� ���� ��� ���� ����� ����� �� !�"#�$ � %�&�� �'(   ��

� .����� ���	  

        �>?
 �� h�� ,
���/ 	�`� 8A/ 1�)QTAIM (,
      ��>?
 ���^�� 2��

 h6�� J
��  Y�/    h�� ��� 	�6    1� �� �6     �A� ,���� J
�/ �D .   n� K��� �-���

     ,
 ���<� �>?
 �� ,-��A�� 	�6���3  �� .      ���#�$� 	��� 1<?�P
 �-� ��

  
 ���^�� ���  �>?FOX-7        	��`� 8�A/ 1� 2� �� ,-��A�� 	�6���3 ��� � 

         ����� ����<� ��>?
 �� h��� ,
���/ .  =� 1�]�"��      ��I� J��?� 1�� q����

���"   2���>?� 	�6     2����>?� � ���6�              ���d? =� 1���"�� ����3 ��I� � ������"

  Y�3 J��B ,>��s/   �� ,���    =� 	�6���^��� �>�? �� ,#����   �� ��>?
    ��-� 

 �� 1?�S
           %?�0 =� ���^ ��
���3 � M�\��d
 i-��� 1� 1I�    1��#���� 	y���& 

 HPS� �� ,����>?�BCP1�  ��
� %�� ���.  

 ,
���/ 	�`� 8A/ 1�AIM�/ 	�6���3 �[s\B 1/ �>?
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