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取代基效应对脂肪醇１３犆犖犕犚
化学位移的影响

易贵元，曹晨忠

（湖南科技大学 化学化工学院，湖南 湘潭４１１２０１）

摘　要：用原子电负性、静电作用、极化度作为基本参数，并结合表征原子空间连接方式的立

体效应参数，对醇分子中不同环境碳原子的化学位移进行关联，将１２０个模型化合物（９１个

脂肪一元醇，２９个二元醇）中７４７个碳原子相关参数值和化学位移值带入模型中得到如下估

算方程：

δＣ ＝４２．９４７９＋６３．０６４０犙犻－３．６２８６犉＋５．１２１３Σα狓－６．５８４８犙犻Σα狓

－４．８４２７犖αＨ－０．５８５５犖
γ
Ｈ－４．１０４６犖

γ
ＯＨ

（犚＝０．９９８１　犚２ ＝０．９９６１　犛＝１．１４　犉＝２７１２５．２　狀＝７４７）

方程中各参数物理意义比较明确．通过用“留一法”（ＬＯＯ）检验（犚ｃｖ＝０．９９８０，犚
２
ｃｖ＝０．９９６０，

犛ｃｖ＝１．１６）及对样本外５个化合物６９个碳原子化学位移的预测值和实验值比较，结果表明模

型方程具有很好的稳定性和预测精度，该模型的提出为以后计算更加复杂化合物的１３ＣＮＭＲ

化学位移奠定了良好的基础．
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引言

核磁共振（ｎｕｃｌｅａｒｍａｇｎｅｔｉｃｒｅｓｏｎａｎｃｅ，ＮＭＲ）谱是研究化合物组成、状态、结构表

征的重要工具［１］，由于有机化合物分子的基本骨架主要由碳原子构成，因而１３ＣＮＭＲ在

有机化合物结构鉴定、构象分析、反应机理等方面有着独到的作用［１－５］．随着核磁共振
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碳谱在化学、化工、生物和医药等领域显示出的巨大威力，对１３ＣＮＭＲ的定量结构波谱

相关研究也日趋活跃，自Ｇｒａｎｔ和Ｐａｕｌ
［６］通过对链状烷烃的研究提出以经验的加合方法

计算分子中碳原子的化学位移以来，人们进行了许多改进和深入研究，并取得了一定成

果［６－１６］．但是，由于影响碳谱化学位移的因素很多，并且各因素与化学位移之间的关系

仍不十分清楚，目前尚不能预先提供一个准确而定量的计算值用于有机物结构解析［２，４］．

因此，进一步探讨分子结构如何影响１３ＣＮＭＲ化学位移，以及选择合适参数建立定量结

构波谱关系（ＱＳＳＲ）仍是值得深入研究的问题．

有关醇类化合物１３ＣＮＭＲ谱化学位移（δＣ）与结构参数的关系研究，刘树深等
［１２，１３］

曾提出用原子电性距离矢量描述无环醇类化合物不等价碳的化学位移，并结合γ效应校

正碳原子类型，建立了４类等价碳的５参数化学位移线性模型；李美萍等
［１４］则用离子性

指数（犐犖犐）、极化效应指数（犘犈犐）以及结构信息参数［犖犻Ｈ（犻＝α，β，γ）和γＯＨ］，对饱和一

元醇化合物中碳原子的１３ＣＮＭＲ谱化学位移进行关联，得到脂肪一元醇类化合物１３Ｃ

ＮＭＲ化学位移的８参数线性模型，取得较好的进展．最近，作者用近邻原子极化度、静

电势关联小分子化合物的Ｃ１ｓ结合能及Ｃ原子上所连 Ｈ的化学位移取得令人满意的结

果［１７］，本文试图将这一方法进一步扩展用于估算脂肪醇（包括一元醇和二元醇）中碳１３Ｃ

的化学位移．

１　原理及方法
根据核磁共振的基本原理，分子中处于不同化学环境的某种同位素原子核，其核磁

共振的化学位移值取决于它所受到核外电子云屏蔽效应的大小［１－３，１０］，任何影响该原子

核外电子云分布的因素均会导致其化学位移值的变化［２］，因此原子在分子中的价态、成

键方式以及与它所连接的其他原子（基团）的数目、特性、空间位置与其化学位移的大小

密切相关．

对于脂肪族链状化合物，影响１３ＣＮＭＲ化学位移的主要结构因素为邻近原子（基

团）的电负性效应以及立体效应［１］．最近的研究表明邻近原子（基团）的静电场效应、极

化效应也对化学位移有贡献［１６，１７］．一般而言取代基的电负性是影响脂肪族化合物δＣ 值

的主要因素［２］，观测原子与其键连原子电负性差异，会使得观测原子核外电子云密度有

所改变（屏蔽或去屏蔽），从而引起１３ＣＮＭＲ化学位移值变化；同时，这种电负性差异又

会使得观测原子和其键连原子带上部分净电荷，它们之间会产生静电引力，而静电引力

的存在将导致观测原子核外电子云的部分变形从而进一步影响δＣ 值，此种情况在有较

强极性的分子中尤为显著［５］．由于原子极化度可以衡量其核外电子云可变形的程度，所

以观测原子及近邻原子的极化效应也会对观测原子的δＣ 值有影响．此外，据认为邻近原

子在空间的连接方式，即立体因素，同样会影响观测原子的δＣ 值（例如链烷烃分子中γ

邻位交叉效应使１３ＣＮＭＲ化学位移移向高场
［１，２］）．从以上分析我们认为电负性效应、

场效应、极化效应、立体效应是影响脂肪族链状化合物体系的１３ＣＮＭＲ化学位移的主要

结构因素，通常取代基效应对有机化合物性质的影响采用线性自由能的方法进行关

联［１８，１９］，所以本文采用式（１）描述脂肪族链状化合物中碳原子的化学位移值（δＣ）．

δＣ ＝δ０＋δ犙 ＋δ犘 ＋δ犉 ＋δ犛 ＝犪＋犫犙＋犮犘＋犱犉＋犲犛 （１）

（１）式中δＣ 表示化学位移，δ犙，δ犘，δ犉，δ犛 分别表示观测原子的部分净电荷，邻近原子的
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极化效应，静电作用，立体效应对观测原子化学位移的贡献，δ０ 表示表示相应价态（如：

狊狆
３、狊狆

２、狊狆等）碳原子的化学位移特征值
［７，８］；犙，犘，犉，犛分别表示观测原子的部分净

电荷，邻近原子的极化效应，静电作用和立体效应；犪，犫，犮，犱，犲为系数．

方程（１）的使用，关键在于各种效应的具体量化，下面探讨如何从原子的电负性和

极化效应以及空间效应来估算δＣ，我们选择脂肪醇（一元醇、二元醇）作为模型化合物，

因为它们有以下优点：１）分子结构相对简单并且含有较强的极性键，更适合于考察电负

性效应对化学位移的影响；２）碳氢键、碳碳键和碳氧键均为σ键，分子内不存在共轭

效应；３）脂肪醇（一元醇、二元醇）均溶于氘代氯仿，且不少脂肪醇在氘代氯仿溶剂中

的１３ＣＮＭＲ谱已经准确测定
［２０，２１］，为验证模型提供了方便．

１．１　部分净电荷

脂肪醇分子中；Ｃ和Ｈ以及Ｏ原子的电负性χｐ（Ｐａｕｌｉｎｇ标度）不同，使得ＣＯ和Ｃ

Ｈ键呈极性．根据作者以前的工作
［１７，２３］可以用被考察的犻原子与其键连的犼原子的电负

性之差来近似衡量部分净电荷犙犻的多少：

犙犻＝犽１×Σ（χ犼－χ犻） （２）

（２）式中犽１ 为比例系数．

以３甲基丁醇（ＣＨ３ＣＨ（ＣＨ３）ＣＨ２ＣＨ２ＯＨ）为例，其分子骨架图如图１（末端原子均

为 Ｈ原子）所示：

Ｃ３Ｃ４

Ｃ５

  Ｃ２ Ｃ１ ＯＨ

图１　３甲基丁醇的分子骨架图

Ｆｉｇ．１　Ｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｋｅｌｅｔｏｎｏｆ３ｍｅｔｈｙｌｂｕｔａｎｏｌ

已知Ｃ、Ｈ、Ｏ的电负性分别为２．５５、２．２０和３．４４，那么分子中各骨架原子所带部

分净电荷为（相关原子的电负性见表１）：

犙Ｃ１＝犽１×Σ（χ犼－χＣ）＝犽１×［（χＯ－χＣ）＋（χＣ－χＣ）＋２×（χＨ－χＣ）］＝犽１×［（３．４４－

２．５５）＋（２．５５－２．５５）＋２×（２．２－２．５５）］＝０．１９犽１

犙Ｃ２＝犽１×Σ（χ犼－χＣ）＝犽１×［２×（χＣ－χＣ）＋２×（χＨ－χＣ）］＝２犽１×［（２．５５－２．５５）＋

（２．２－２．５５）］＝－０．７犽１

犙Ｃ３＝犽１×Σ（χ犼－χＣ）＝犽１×［３×（χＣ－χＣ）＋（χＨ－χＣ）］＝犽１×［３×（２．５５－２．５５）＋

（２．２－２．５５）］＝－０．３５犽１

犙Ｃ４＝犙Ｃ５＝犽１×Σ（χ犼－χＣ）＝犽１×［３×（χＨ－χＣ）＋（χＣ－χＣ）］＝犽１×［３×（２．２－

２．５５）＋（２．５５－２．５５）］＝－１．０５犽１

犙Ｏ＝犽１×Σ（χ犼－χＣ）＝犽１×［（χＨ－χＯ）＋（χＣ－χＯ）］＝犽１×［（２．２－３．４４）＋（２．５５－

３．４４）］＝－２．１３犽１

１．２　静电作用力

一个点电荷和另外多个点电荷产生的静电力可以通过叠加原理求得，所以对于观测

原子与邻近原子产生的静电力可用方程（３）来近似表达：
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犉＝∑
犕

犿＝１

犙犻犙犿

犇犚２
（３）

（３）式中犉为观测原子与近邻原子之间的静电作用力，犕 表示与观测原子键连的骨架原

子数目；犙犻表示观测原子所带的部分净电荷，犙犿 表示与观测原子键连的骨架原子所带

的部分净电荷，犇为介电常数，对于给定体系而言犇可视为定值；犚为观测原子与键连

骨架原子的距离，实际上精确计算犉非常困难，本文只计算与观测原子直接键连的原子

产生的静电引力，并粗略地将犚设定为一个单位长度，因而方程（３）可以简化为：

犉＝犽２×∑
犕

犿＝１

犙犻犙犿 （４）

（４）式中，犽２ 为比例常数．

仍以３甲基丁醇为例，其相应骨架原子与近邻骨架原子的静电作用力为：

犉Ｃ１＝犽２×［犙Ｃ１×犙Ｃ２＋犙Ｃ１×犙Ｏ］＝犽２×［０．１９犽１×（－０．７犽１）＋０．１９犽１×（－２．１３

犽１）］＝－０．５３７７犽２×犽
２
１

犉Ｃ２＝犽２×［犙Ｃ２×犙Ｃ１＋犙Ｃ２×犙Ｃ３］＝犽２×［－０．７犽１×０．１９犽１＋（－０．７犽１）×（－０．３５

犽１）］＝０．１１２０犽２×犽
２
１

犉Ｃ３＝犽２×［犙Ｃ３×犙Ｃ２＋犙Ｃ３×犙Ｃ４＋犙Ｃ３×犙Ｃ５］＝犽２×［－０．３５犽１×（－０．７犽１）＋

（－０．３５犽１）×（－１．０５犽１）＋（－０．３５犽１）×（－１．０５犽１）］＝０．９８００犽２×犽
２
１

犉Ｃ４＝犉Ｃ５＝犽２×犙Ｃ４×犙Ｃ３＝犽２×犙Ｃ５×犙Ｃ３＝犽２×［（－１．０５犽１）×（－０．３５犽１）］＝

０．３６７５犽２×犽
２
１

１．３　极化效应

Ａｂｒａｈａｍ等人认为观测原子和近邻原子极化度对观测原子的化学位移值有较大影

响［１６］，极化效应对化学位移的影响可能包括两个方面：一方面，在电磁场中，观测原子

核外电子云发生形变的程度能直接影响屏蔽效应的大小，而分子中同种原子核外电子云

能形变的程度可用近邻原子的极化度（犘１）大小来粗略估算：

犘１ ＝Σα狓 （５ａ）

另一方面，根据极化效应原理［２２］，由于观测原子带有部分净电荷，它必然会对近邻原子

产生一个诱导偶极（μｉｎｄ）

μｉｎｄ＝犈×α （５ｂ）

（５ｂ）式中犈是电场强度，α是原子极化度．

假定观测原子犙犻产生的电场犈 正比于犙犻，即μｉｎｄ＝犽３犙犻α，那么近邻原子对观测原

子总的极化效应可按下式计算：

犘＝犘１＋μｉｎｄ＝Σα狓＋犽３犙犻Σα狓 （５）

　　上述各式中犽３ 为比例系数，Σα狓 为近邻原子的极化度之和，其计算方式按文献［１７，

２３］介绍的方法，对于３甲基丁醇而言，其观测原子相应的近邻原子极化度之和计算如

下（相关原子的极化度和极化效应增量见表１和表２）：

ΣαＣ１＝（２×αＨ＋αＯ＋αＣ）＋（２×αＨ＋αＣ＋αＨ）×Δ犘犈犐＝（２×０．６６６７９３＋０．８０２＋

１．７６）＋（３×０．６６６７９３＋１．７６）×０．１４０５２６＝４．４２４００３９

ΣαＣ２＝（２×αＨ＋２×αＣ）＋（２×αＣ＋αＨ＋２×αＨ＋αＯ）×Δ犘犈犐＝（２×０．６６６７９３＋２×

１．７５）＋（３×０．６６６７９３＋２×１．７６＋０．８０２）×０．１４０５２６＝５．７４２０２２６
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ΣαＣ３＝（αＨ＋３×αＣ）＋（３×αＨ＋３×αＨ＋２×αＨ＋αＣ）×Δ犘犈犐＝（０．６６６７９３＋３×

１．７５）＋（８×０．６６６７９３＋１．７６）×０．１４０５２６＝６．９４３７０８１

ΣαＣ４＝ΣαＣ５＝（３×αＨ＋αＣ）＋（２×αＣ＋αＨ）×Δ犘犈犐＝（３×０．６６６７９３＋１．７５）＋（２×

１．７６＋０．６６６７９３）×０．１４０５２６＝４．３４８７１７７

表１　犆、犎、犗原子的电负性χ犘（犘犪狌犾犻狀犵标度）和原子极化度α

Ｔａｂｌｅ１　ＴｈｅｖａｌｕｅｓｏｆｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｅｇａｔｉｖｉｔｙχＰ
（Ｐａｕｌｉｎｇｓｃａｌｅ）ａｎｄａｔｏｍｉｃ

ｐｏｌａｒｉｚａｂｉｌｉｔｙαｆｏｒｔｈｅｃａｒｂｏｎ，ｈｙｄｒｏｇｅｎ，ａｎｄｏｘｙｇｅｎａｔｏｍｓ
［２４］

Ａｔｏｍ Ｈ Ｃ Ｏ

χＰ ２．２０ ２．５５ ３．４４

α／１０－２４ｃｍ３ ０．６６６７９３ １．７６ ０．８０２

表２　相距中心原子犖犻个键的原子（基团）对中心原子极化效应的增量

Ｔａｂｌｅ２　Δ犘犈犐ｖａｌｕｅｓｏｆｔｈｅ犖犻ｔｈａｔｏｍｓ（ｇｒｏｕｐ）ｆｒｏｍｔｈｅｃｅｎｔｒａｌａｔｏｍ
［２５，２６］

犖犻 Δ犘犈犐 犖犻 Δ犘犈犐 犖犻 Δ犘犈犐

１ １．００００００ ２ ０．１４０５２６ ３ ０．０４８１３２

１．４　立体效应

大量的研究表明，１３Ｃ化学位移容易受到分子内几何因素的影响
［１－３］，一方面邻近原

子的大小及拥挤程度对中心原子核外电子云密度分布带来影响，另一方面处于γ位的原

子因为空间上接近中心原子引起其电子密度有所增加而使化学位移移向高场［２］．经研究

发现可以选择α、γ位上连有的Ｈ原子数目以及γ位羟基的数目作为表征立体效应的参

数．

犛＝犳０犖
α
Ｈ＋犵０犖

γ
Ｈ＋犺０犖

γ
ＯＨ （６）

　　方程（６）中，犖αＨ，犖
γ
Ｈ，犖

γ
ＯＨ分别表示α、γ位连有的 Ｈ 原子数目和γ位ＯＨ的数

目；犳０，犵０，犺０ 为系数．

将方程（５）和（６）带入方程（１）中就得到计算脂肪醇１３Ｃ化学位移的７参数数学模型：

δＣ ＝犪０＋犫０犙＋犮０犉＋犱０Σα狓＋犲０犙犻Σα狓＋犳０犖
α
Ｈ＋犵０犖

γ
Ｈ＋犺０犖

γ
ＯＨ （７）

２　结果与讨论
用以上介绍的方法，将计算得到１２０个化合物的７４７个碳原子的相关参数值和实验

测定的１３ＣＮＭＲ化学位移值（部分数据见表３）带入方程（７），得到如下回归方程：

δＣ ＝４２．９４７９＋６３．０６４０犙犻－３．６２８６犉＋５．１２１３Σα狓－６．５８４８犙犻Σα狓

－４．８４２７犖
α
Ｈ－０．５８５５犖

γ
Ｈ－４．１０４６犖

γ
ＯＨ

（犚＝０．９９８１　犚２ ＝０．９９６１　犛＝１．１４　犉＝２７１２５．２　狀＝７４７） （８）

　　其中，犚、犚
２、犛、犉、狀分别为相关系数、复相关系数、标准偏差、Ｆｉｓｃｈｅｒ值和样本

数．方程（８）的相关性非常好，其标准偏差犛只有１．１４，犙项前面的系数为正，表明观测

原子所带的部分正电荷越多，则化学位移会移向低场（δＣ 越大）．但由于诱导偶极（犙犻Σα狓

参数项前为负）的作用，使得其化学位移移向低场的幅度略有下降，而带的部分负电荷
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越多则会移向高场（δＣ 越小）．同样由于诱导偶极的原因会使得其化学位移移向高场的幅

度也有所下降，这是符合极化效应原理的；Σα狓 参数前系数为正，说明观测原子核外电

子云越容易变形，则其化学位移越大；犉前面的系数为负，表示观测原子与键连原子所

带部分电荷同号，则使δＣ 减小，具体作用机理还不太清楚；一般地，脂肪化合物中，取

代烷基越大、越具分支，被取代的碳原子的δ也越大
［１］，犖αＨ 的数目能较好地表征这一立

体结构信息，当观测原子所带部分净电荷一定时，犖αＨ 个数越少则观测原子周围烷基会

相对较多，观测原子化学位移值移向低场，这与通常的实验观察结果一致；由于脂肪链

可以旋转，处于γ位的原子（基团）会“挤压”观测原子上处于相同构象的原子（Ｈ原子），

使ＣＨ键的电子移向观测原子，故共振移向高场，经时间平均效应后，仍为高场位移

（δＣ 减小）
［１，２］，而当γ位连有电负性较大的原子（Ｎ，Ｏ，Ｆ）时，观测原子的高场位移比

烷基取代更为明显［１］，方程（８）中犖γＨ 较好地表征了处于γ位烷基的大小，而犖
γ
Ｈ，犖

γ
ＯＨ

两项前面的系数值的大小及符号均较直观地反映了γ效应对观测原子化学位移的影响．

为检验式（８）的稳定性和预测能力，对方程（８）进行留一法（ｌｅａｖｅｏｎｅｏｕｔ，简称

ＬＯＯ）交叉验证，得到犚ｃｖ＝０．９９８０，犚
２
ｃｖ＝０．９９６０，犛ｃｖ＝１．１６，用方程（８）计算得到的估

算值对实验值作图得图２，以预测残差值对实验值作图得图３，从犚ｃｖ、犛ｃｖ值以及图２和

图３可以看出方程（８）有良好的预测能力和稳定性．进一步利用方程（８）对样本外５个脂

肪醇（包括直链脂肪烃端基醇，直链脂肪烃非端基醇，支链脂肪烃端基醇，支链脂肪烃非

端基醇以及二元醇）的６９个碳原子之１３ＣＮＭＲ进行预测（见表４），将预测值对实验值作

图（见图４），结果表明预测值与实验值符合很好，平均绝对偏差为δ０．７５，以上说明式

（８）可以用于估算脂肪醇中碳的δＣ．

图２　７４７个碳原子１３ＣＮＭＲ化学位移的估算值对实验

值作图

Ｆｉｇ．２　Ｐｌｏｔｏｆｔｈｅｐｒｅｄｉｃｔｅｄ１３ＣＮＭＲｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｓ

δＣｖｓ．ｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌδＣｆｏｒｔｈｅ７４７ｃａｒｂｏｎａｔｏｍｓ

图３　７４７个碳原子１３ＣＮＭＲ化学位移预测残差值对实

验值作图

Ｆｉｇ．３　Ｐｌｏｔｏｆｔｈｅｒｅｓｉｄｕａｌｓｖｓ．ｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ１３Ｃ

ｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｓｆｏｒｔｈｅ７４７ｃａｒｂｏｎａｔｏｍｓ

文献［１２］曾对３７个脂肪一元醇的１８７个碳原子进行分析，建立了４类等价碳的５

参数化学位移线性模型，模型的相关系数分别为０．９８７６、０．９９７２、０．９９８７、０．９９８８，

均方根误差分别为δ０．９６０、δ０．９６８、δ０．８８８、δ０．９０８；如将样本数增加至４４个脂肪一

元醇的２０７个碳原子时模型的相关系数分别为０．９６８３、０．９９１９、０．９９６８、０．９９６８，均
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表３　部分脂肪醇分子的
１３犆犖犕犚化学位移计算值和实验值以及相关参数值

Ｔａｂｌｅ３　Ｔｈｅｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｃａｌｃｕｌａｔｅｄｒｅｓｕｌｔｓｏｆ
１３ＣＮＭＲｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｓａｎｄｔｈｅｉｒ

ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｖａｌｕｅｓｉｎｓｏｍｅａｌｉｐｈａｔｉｃＡｌｃｏｈｏｌｓ，ａｓｗｅｌｌａｓｔｈｅｍｏｄｅｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓ

Ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ 犖ｏａ 犙 犉 Σα狓 犙犻Σα狓 犖α
Ｈ
犖γ
Ｈ
犖γ
ＯＨ δｃａｌｂ δｅｘｐｃ Δδｄ

Ｃ１ ＯＨ １ －０．１６ 　０．３４０８ ２．８９６１ －０．４６３４ ０ ０ ０ ４９．５０ ５０．０５ 　０．５５

 Ｃ２ Ｃ１ ＯＨ
１ 　０．１９ －０．６０４２ ４．２７０４ 　０．８１１４ ３ ０ ０ ５９．１２ ５７．７９ －１．３３

２ －１．０５ －０．１９９５ ４．０６０５ －４．２６３５ ２ ０ ０ １６．６４ １８．１３ １．４９

  Ｃ３ Ｃ２ Ｃ１ ＯＨ

１ 　０．１９ －０．５３７７ ４．４２４０ 　０．８４０６ ２ ０ ０ ６４．３２ ６４．２５ －０．０７

２ －０．７０ ０．６０２０ ５．４３４８ －３．８０４３ ５ ０ ０ ２５．２９ ２５．８９ ０．６０

３ －１．０５ ０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ ０ １ １０．７６ １０．２８ －０．４８

Ｃ１ Ｃ２

ＯＨ

Ｃ１

１

２

－１．０５

　０．５４

－０．１９９５

－２．２８４２

４．２１４１

５．６４４７

－４．４２４８

　３．０４８１

１

６

０

０

０

０

２３．３３

６５．０７

２５．２９

６４．０４

　１．９６

－１．０３

 Ｃ４ Ｃ３ Ｃ２

ＯＨ

Ｃ１

１ －１．０５ －０．５６７０ ４．２１４１ －４．４２４８ １ ３ ０ ２２．９１ ２２．８３ －０．０８

２ ０．５４ －２．０９５２ ５．７９８３ ３．１３１１ ５ ０ ０ ６９．４７ ６９．２８ －０．１９

３ －０．７０ ０．３５７０ ５．５８８４ －３．９１１９ ４ ０ ０ ３２．５２ ３２．０７ －０．４５

４ －１．０５ ０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ ３ １ ９．０１ １０．０１ １．００

Ｃ２Ｃ３


Ｃ３

 Ｃ１ ＯＨ
１ 　０．１９ －０．４７１２ ４．５７７６ 　０．８６９７ １ ０ ０ ６９．５１ ６９．４７ －０．０４

２ －０．３５ ０．６６８５ ６．８０９１ －２．３８３２ ８ ０ ０ ３０．２７ ３０．８４ ０．５７

３ －１．０５ ０．３６７５ ４．３４８７ －４．５６６２ １ ０ １ １８．７９ １８．９９ ０．２０

Ｃ２Ｃ１

Ｃ１


ＯＨ

Ｃ１
１

２

－１．０５

　０．８９

－０．９３４５

－４．６９９２

４．３６７７

７．０１９０

－４．５８６１

　６．２４６９

０

９

０

０

０

０

３２．６９

６７．３５

３１．２３

６９．０５

－１．４６

　１．７０

 Ｃ２Ｃ３Ｃ４Ｃ５

ＯＨ

Ｃ１

１ －１．０５ －０．１９９５ ４．２１４１ －４．４２４８ １ ２ ０ ２２．１６ ２３．３８ 　１．２２

２ ０．５４ －２．０９５２ ５．７９８３ ３．１３１１ ５ ３ ０ ６７．７１ ６７．６９ －０．０２

３ －０．７０ ０．１１２０ ５．７４２０ －４．０１９４ ３ ０ ０ ３９．７４ ４１．５９ １．８５

４ －０．７０ １．２２５０ ５．５６９４ －３．８９８６ ５ ３ １ １８．４８ １９．０３ ０．５５

５ －１．０５ ０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ １ ０ １４．２８ １４．１１ －０．１７

 Ｃ３Ｃ２Ｃ１

ＯＨ

 Ｃ２ Ｃ１

１ －１．０５ 　０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ ２ １ ９．５９ １０．１０ 　０．５１

２ －０．７０ ０．３５７０ ５．５８８４ －３．９１１９ ４ ３ ０ ３０．７６ ２９．７０ －１．０６

３ ０．５４ －１．９０６２ ５．９５１９ ３．２１４０ ４ ０ ０ ７３．８７ ７４．５０ ０．６３

Ｃ２Ｃ３

Ｃ３


Ｃ３

 Ｃ１ ＯＨ

１

２

３

　０．１９

　０．００

－１．０５

－０．４０４７

　０．００００

　０．００００

４．７３１２

８．１８３４

４．５０２３

　０．８９８９

　０．００００

－４．７２７５

０

１１

０

０

０

０

０

０

１

７４．７１

３１．５９

２６．８１

７３．１６

３２．６２

２６．１１

－１．５５

　１．０３

－０．７０

    Ｃ６ Ｃ５ Ｃ４ Ｃ３ Ｃ２ Ｃ１

１ 　０．１９ －０．５３７７ ４．４２４０ 　０．８４０６ ２ ２ ０ ６３．１５ ６２．８０ －０．３５

２ －０．７０ ０．３５７０ ５．５８８４ －３．９１１９ ４ ２ ０ ３１．３４ ３２．７９ １．４５

３ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ３ １ ２５．７０ ２５．５９ －０．１１

４ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ２ ０ ３０．３９ ３１．８０ １．４１

５ －０．７０ １．２２５０ ５．５６９４ －３．８９８６ ５ ２ ０ ２３．１７ ２２．７５ －０．４２

６ －１．０５ ０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ ２ ０ １３．７０ １４．０７ ０．３７

 Ｃ３Ｃ２Ｃ１

ＯＨ

  Ｃ４ Ｃ５ Ｃ６

１ －１．０５ 　０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ ２ １ ９．５９ ９．９３ 　０．３４

２ －０．７０ ０．３５７０ ５．５８８４ －３．９１１９ ４ ２ ０ ３１．３４ ３０．２３ －１．１１

３ ０．５４ －１．９０６２ ５．９５１９ ３．２１４０ ４ ３ ０ ７２．１１ ７３．００ ０．８９

４ －０．７０ ０．１１２０ ５．７４２０ －４．０１９４ ３ ３ ０ ３７．９９ ３９．２５ １．２６

５ －０．７０ １．２２５０ ５．５６９４ －３．８９８６ ５ ２ １ １９．０６ １８．９４ －０．１２

６ －１．０５ ０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ １ ０ １４．２８ １４．１８ －０．１０

 Ｃ４Ｃ３Ｃ１

Ｃ２

  Ｃ５ Ｃ６ ＯＨ

１ －１．０５ 　０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ ５ ０ １１．９４ １１．２９ －０．６５

２ －１．０５ ０．３６７５ ４．３４８７ －４．５６６２ １ ５ ０ １９．９７ １９．１８ －０．７９

３ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ２ ０ ３０．３９ ２９．６８ －０．７１

４ －０．３５ ０．８５７５ ７．０９７３ －２．４８４１ ７ ０ １ ３２．４７ ３１．２０ －１．２７

５ －０．７０ ０．１１２０ ５．７４２０ －４．０１９４ ３ ３ ０ ３７．９９ ３９．５３ １．５４

６ ０．１９ －０．５３７７ ４．４２４０ ０．８４０６ ２ ５ ０ ６１．３９ ６０．９４ －０．４５

４６ 波　　谱　　学　　杂　　志　　　　　　　　　第２６卷　



　　续表３

　　ＣｏｎｔｉｎｕａｔｉｏｎｏｆｔｈｅＴａｂｌｅ３

Ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ 犖ｏａ 犙 犉 Σα狓 犙犻Σα狓 犖α
Ｈ
犖γ
Ｈ
犖γ
ＯＨ δｃａｌｂ δｅｘｐｃ Δδｄ

 Ｃ２Ｃ２Ｃ４Ｃ５

Ｃ６

 Ｃ１ ＯＨ

１ 　０．１９ －０．４７１２ ４．５７７６ 　０．８６９７ １ ２ ０ ６８．３４ ６８．２３ －０．１１

２ －０．３５ ０．５４６０ ６．９６２７ －２．４３６９ ７ ３ ０ ３４．９４ ３５．６３ ０．６９

３ －０．７０ ０．７３５０ ５．８７６６ －４．１１３７ ３ ０ １ ３４．６９ ３５．６３ ０．９４

４ －０．７０ １．２２５０ ５．５６９４ －３．８９８６ ５ ５ ０ ２１．４１ ２０．１９ －１．２２

５ －１．０５ ０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ １ ０ １４．２８ １４．３８ ０．１０

６ －１．０５ ０．３６７５ ４．３４８７ －４．５６６２ １ ２ １ １７．６２ １６．６５ －０．９７

Ｃ４Ｃ５


Ｃ

Ｃ３

ＯＨ

 Ｃ２ Ｃ１

１ －１．０５ 　０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ １ １ １０．１８ １０．３７ 　０．１９

２ －０．７０ ０．３５７０ ５．５８８４ －３．９１１９ ４ ６ ０ ２９．００ ２７．００ －２．００

３ ０．５４ －１．７１７２ ６．１０５５ ３．２９７０ ３ ０ ０ ７８．２６ ７８．２０ －０．０６

４ －０．３５ ０．５４６０ ６．９６２７ －２．４３６９ ７ ３ ０ ３４．９４ ３３．２２ －１．７２

５ －１．０５ ０．３６７５ ４．３４８７ －４．５６６２ １ ２ １ １７．６２ １７．２４ －０．３８

 Ｃ２Ｃ３Ｃ４Ｃ５

Ｃ１


ＯＨ

Ｃ１

１ －１．０５ －０．９３４５ ４．３６７７ －４．５８６１ ０ ２ ０ ３１．５２ ２９．２０ －２．３２

２ ０．８９ －４．３８７７ ７．１７２６ ６．３８３６ ８ ３ ０ ６９．２０ ７０．９８ １．７８

３ －０．７０ －０．１３３０ ５．８９５６ －４．１２６９ ２ ０ ０ ４６．９７ ４６．４６ －０．５１

４ －０．７０ １．２２５０ ５．５６９４ －３．８９８６ ５ ６ １ １６．７２ １７．６７ ０．９５

５ －１．０５ ０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ ０ ０ １４．８７ １４．６８ －０．１９

Ｃ３Ｃ４

Ｃ４


Ｃ４

Ｃ２

ＯＨ

Ｃ１

１ －１．０５ －０．５６７０ ４．２１４１ －４．４２４８ １ ９ ０ １９．３９ １７．８９ －１．５０

２ ０．５４ －１．７１７２ ６．１０５５ ３．２９７０ ３ ０ ０ ７８．２６ ７５．５８ －２．６８

３ ０．００ ０．００００ ８．３３７０ ０．００００１０ ０ ０ ３７．２２ ３４．９２ －２．３０

４ －１．０５ ０．００００ ４．５０２３ －４．７２７５ ０ ３ １ ２５．０６ ２５．４７ ０．４１

５ －１．０５ ０．３６７５ ４．３４８７ －４．５６６２ １ ６ １ １５．２８ １２．６６ －２．６２

Ｃ３Ｃ４


Ｃ

Ｃ２

ＯＨ

Ｃ１

１ －１．０５ －０．５６７０ ４．２１４１ －４．４２４８ １ ６ ０ ２１．１５ １９．９３ －１．２２

２ ０．５４ －１．９０６２ ５．９５１９ ３．２１４０ ４ ０ ０ ７３．８７ ７２．６９ －１．１８

３ －０．３５ ０．５４６０ ６．９６２７ －２．４３６９ ７ ０ ０ ３６．７０ ３５．０８ －１．６２

４ －１．０５ ０．３６７５ ４．３４８７ －４．５６６２ １ ３ １ １７．０３ １８．０６ １．０３

 Ｃ３Ｃ４Ｃ５

Ｃ６

Ｃ２


ＯＨ

Ｃ１

１ －１．０５ －０．５６７０ ４．２１４１ －４．４２４８ １ ５ ０ ２１．７４ ２０．２５ －１．４９

２ ０．５４ －１．９０６２ ５．９５１９ ３．２１４０ ４ ３ ０ ７２．１１ ７１．３１ －０．８０

３ －０．３５ ０．４２３５ ７．１１６３ －２．４９０７ ６ ０ ０ ４３．１３ ４１．８０ －１．３３

４ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ３ １ ２５．７０ ２５．３６ －０．３４

５ －１．０５ ０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ ４ ０ １２．５３ １１．７９ －０．７４

６ －１．０５ ０．３６７５ ４．３４８７ －４．５６６２ １ ６ １ １５．２８ １４．０３ －１．２５

 Ｃ３Ｃ４Ｃ５Ｃ６Ｃ７


ＯＨ

 Ｃ２ Ｃ１

１ －１．０５ ０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ ２ １ ９．５９ ９．９５ 　０．３６

２ －０．７０ ０．３５７０ ５．５８８４ －３．９１１９ ４ ２ ０ ３１．３４ ３０．２０ －１．１４

３ ０．５４－１．９０６２ ５．９５１９ ３．２１４０ ４ ２ ０ ７２．７０ ７３．２４ ０．５４

４ －０．７０ ０．１１２０ ５．７４２０ －４．０１９４ ３ ６ ０ ３６．２３ ３６．７５ ０．５２

５ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ２ １ ２６．２９ ２８．０１ １．７２

６ －０．７０ １．２２５０ ５．５６９４ －３．８９８６ ５ １ ０ ２３．７５ ２２．９１ －０．８４

７ －１．０５ ０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ ２ ０ １３．７０ １４．１２ ０．４２

 Ｃ４Ｃ３Ｃ２Ｃ１

ＯＨ

  Ｃ３ Ｃ２ Ｃ１

１ －１．０５ ０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ １ ０ １４．２８ １４．１４ －０．１４

２ －０．７０ ０．７３５０ ５．５６９４ －３．８９８６ ５ ２ １ ２０．８４ １８．９０ －１．９４

３ －０．７０ ０．１１２０ ５．７４２０ －４．０１９４ ３ ２ ０ ３８．５７ ３９．８４ １．２７

４ ０．５４－１．９０６２ ５．９５１９ ３．２１４０ ４ ６ ０ ７０．３５ ７１．４５ １．１０

 Ｃ３Ｃ４Ｃ５Ｃ６

Ｃ７

Ｃ２


Ｃ１

ＯＨ

１ －１．０５ －０．１９９５ ４．２１４１ －４．４２４８ １ ５ ０ ２０．４０ ２０．２０ －０．２０

２ ０．５４ －１．９０６２ ５．９５１９ ３．２１４０ ４ ２ ０ ７２．７０ ７１．５０ －１．２０

３ －０．３５ ０．４２３５ ７．１１６３ －２．４９０７ ６ ３ ０ ４１．３７ ３９．８０ －１．５７

４ －０．７０ ０．７３５０ ５．８７６６ －４．１１３７ ３ ３ １ ３２．９３ ３５．２０ ２．２７

５ －０．７０ １．２２５０ ５．５６９４ －３．８９８６ ５ ４ ０ ２２．００ ２０．６０ －１．４０

６ －１．０５ ０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ １ ０ １４．２８ １４．５０ ０．２２

７ －１．０５ ０．３６７５ ４．３４８７ －４．５６６２ １ ５ １ １５．８６ １４．９０ －０．９６

５６　第１期　　　　易贵元等：取代基效应对脂肪醇１３ＣＮＭＲ化学位移的影响



　　续表３

　　ＣｏｎｔｉｎｕａｔｉｏｎｏｆｔｈｅＴａｂｌｅ３

Ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ 犖ｏａ 犙 犉 Σα狓 犙犻Σα狓 犖α
Ｈ
犖γ
Ｈ
犖γ
ＯＨ δｃａｌｂ δｅｘｐｃ Δδｄ

 Ｃ３Ｃ４Ｃ５


Ｃ６

Ｃ２

Ｃ７

 Ｃ１ Ｃ１

１ 　０．１９ －０．４７１２ ４．５７７６ 　０．８６９７ １ ５ ０ ６６．５９ ６６．７３ 　０．１４

２ －０．３５ ０．４２３５ ７．１１６３ －２．４９０７ ６ ３ ０ ４１．３７ ４０．６１ －０．７６

３ －０．３５ ０．７３５０ ７．２５０９ －２．５３７８ ６ ０ １ ３８．８９ ３６．６４ －２．２５

４ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ５ ０ ２８．６４ ２７．７３ －０．９１

５ －１．０５ ０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ ４ ０ １２．５３ １１．９４ －０．５９

６ －１．０５ ０．３６７５ ４．３４８７ －４．５６６２ １ ８ ０ １８．２１ １６．４８ －１．７３

７ －１．０５ ０．３６７５ ４．３４８７ －４．５６６２ １ ５ １ １５．８６ １３．８４ －２．０２

Ｃ５Ｃ６


Ｃ６

 Ｃ４ Ｃ３

ＯＨ

Ｃ１

１ －１．０５ －０．５６７０ ４．２１４１ －４．４２４８ １ ２ ０ ２３．４９ ２３．４７ －０．０２

２ ０．５４ －２．０９５２ ５．７９８３ ３．１３１１ ５ １ ０ ６８．８８ ６８．４１ －０．４７

３ －０．７０ ０．３５７０ ５．７４２０ －４．０１９４ ３ ６ ０ ３５．３４ ３７．２５ １．９１

４ －０．７０ ０．７３５０ ５．８７６６ －４．１１３７ ３ ３ １ ３２．９３ ３５．０２ ２．０９

５ －０．３５ ０．９８００ ６．９４３７ －２．４３０３ ８ １ ０ ２９．５６ ２８．１７ －１．３９

６ －１．０５ ０．３６７５ ４．３４８７ －４．５６６２ １ ２ ０ ２１．７２ ２２．６２ ０．９０

Ｃ２Ｃ１


Ｃ

Ｃ３

ＯＨ

Ｃ２


Ｃ

Ｃ１

１

２

３

－１．０５

－０．３５

　０．５４

　０．３６７５

　０．５４６０

－１．５２８２

４．３４８７

６．９６２７

６．２５９２

－４．５６６２

－２．４３６９

　３．３８００

１

７

２

１

６

０

１

０

０

１８．２０

３３．１９

８２．６６

１６．９８

３０．６４

８１．３３

－１．２２

－２．５５

－１．３３

 Ｃ４Ｃ３Ｃ２Ｃ１

Ｃ５


Ｃ５

 Ｃ６ ＯＨ

１ －１．０７ 　０．７４９０ ４．２５５０ －４．５５２９ ２ ０ ０ １４．８４ １５．１０ 　０．２６

２ －０．７０ １．２２５０ ５．５６９４ －３．８９８６ ５ ８ ０ １９．６５ １７．２０ －２．４５

３ －０．７０ ０．４９００ ６．０３０３ －４．２２１２ ２ ０ １ ４１．９１ ４１．５０ －０．４１

４ ０．００ ０．００００ ８．３３７０ ０．００００１０ ３ ０ ３５．４６ ３５．２０ －０．２６

５ －１．０５ ０．００００ ４．５０２３ －４．７２７５ ０ ２ １ ２５．６４ ２４．００ －１．６４

６ ０．１９ －０．４０４７ ４．７３１２ ０．８９８９ ０ ２ ０ ７３．５４ ７１．８０ －１．７４

 Ｃ４Ｃ５Ｃ６

ＯＨ

Ｃ３


Ｃ７

 Ｃ２ Ｃ１

１ －１．０５ 　０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ ４ ０ １２．５３ １２．００ －０．５３

２ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ２ １ ２６．２９ ２５．００ －１．２９

３ －０．３５ ０．４２３５ ７．１１６３ －２．４９０７ ６ ３ ０ ４１．３７ ４０．６０ －０．７７

４ ０．５４ －１．７１７２ ６．１０５５ ３．２９７０ ３ ３ ０ ７６．５１ ７７．３０ ０．７９

５ －０．７０ ０．３５７０ ５．３４１１ －３．７３８８ ４ ５ ０ ２７．１８ ２７．４０ ０．２２

６ －１．０５ ０．７３５０ ４．１５４２ －４．３６１９ ２ １ １ ９．６９ １０．６０ ０．９１

７ －１．０５ ０．３６７５ ４．３４８７ －４．５６６２ １ ５ １ １５．８６ １４．９０ －０．９６

 Ｃ３Ｃ２Ｃ１


ＯＨ

Ｃ４

Ｃ５


Ｃ５

Ｃ５

１ －１．０５ 　０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ ０ １ １０．７６ １１．６３ 　０．８７

２ －０．７０ ０．３５７０ ５．５８８４ －３．９１１９ ４ ９ ０ ２７．２５ ２４．４４ －２．８１

３ ０．５４ －１．５２８２ ６．２５９２ ３．３８００ ２ ０ ０ ８２．６６ ８１．８１ －０．８５

４ ０．００ ０．００００ ８．３３７０ ０．００００１０ ３ ０ ３５．４６ ３５．０６ －０．４０

５ －１．０５ ０．００００ ４．５０２３ －４．７２７５ ０ ２ １ ２５．６４ ２５．８２ ０．１８

 Ｃ３Ｃ４Ｃ５Ｃ６

ＯＨ

Ｃ２


Ｃ

Ｃ１

１ －１．０５ 　０．３６７５ ４．３４８７ －４．５６６２ １ ２ １ １７．６２ １７．１８ －０．４４

２ －０．３５ ０．５４６０ ６．９６２７ －２．４３６９ ７ ２ ０ ３５．５３ ３３．６３ －１．９０

３ ０．５４ －１．７１７２ ６．１０５５ ３．２９７０ ３ ３ ０ ７６．５１ ７６．５４ ０．０３

４ －０．７０ ０．１１２０ ５．７４２０ －４．０１９４ ３ ６ ０ ３６．２３ ３６．５１ ０．２８

５ －０．７０ １．２２５０ ５．５６９４ －３．８９８６ ５ １ １ １９．６５ １９．３１ －０．３４

６ －１．０５ ０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ １ ０ １４．２８ １４．１７ －０．１１

 Ｃ３Ｃ４Ｃ５Ｃ６

Ｃ７

  Ｃ２ Ｃ１ ＯＨ

１ 　０．１９ －０．５３７７ ４．４２４０ 　０．８４０６ ２ ５ ０ ６１．３９ ６０．９８ －０．４１

２ －０．７０ ０．１１２０ ５．７４２０ －４．０１９４ ３ ２ ０ ３８．５７ ３９．９８ １．４１

３ －０．３５ ０．８５７５ ７．０９７３ －２．４８４１ ７ ３ １ ３０．７１ ２９．３７ －１．３４

４ －０．７０ ０．７３５０ ５．８７６６ －４．１１３７ ３ ２ ０ ３７．６２ ３９．５６ １．９４

５ －０．７０ １．２２５０ ５．５６９４ －３．８９８６ ５ ５ ０ ２１．４１ １９．６３ －１．７８

６ －１．０５ ０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ １ ０ １４．２８ １４．３５ ０．０７

７ －１．０５ ０．３６７５ ４．３４８７ －４．５６６２ １ ４ ０ ２０．５５ ２０．０９ －０．４６

６６ 波　　谱　　学　　杂　　志　　　　　　　　　第２６卷　



　　续表３

　　ＣｏｎｔｉｎｕａｔｉｏｎｏｆｔｈｅＴａｂｌｅ３

Ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ 犖ｏａ 犙 犉 Σα狓 犙犻Σα狓 犖α
Ｈ
犖γ
Ｈ
犖γ
ＯＨ δｃａｌｂ δｅｘｐｃ Δδｄ

Ｃ５Ｃ６

ＯＨ

 Ｃ４ Ｃ３

Ｃ７

 Ｃ２ Ｃ１

１ －１．０５ 　０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ ５ ０ １１．９４ １１．２５ －０．６９

２ －０．７０ ０．９８００ ５．８７６６ －４．１１３７ ４ １ ０ ３２．４７ ３０．２２ －２．２５

３ －０．３５ ０．８５７５ ７．０９７３ －２．４８４１ ７ ３ １ ３０．７１ ３１．１６ ０．４５

４ －０．７０ －０．１３３０ ５．８９５６ －４．１２６９ ２ ３ ０ ４５．２１ ４６．６８ １．４７

５ ０．５４ －２．０９５２ ５．７９８３ ３．１３１１ ５ ５ ０ ６６．５４ ６５．８９ －０．６５

６ －１．０５ －０．５６７０ ４．２１４１ －４．４２４８ １ １ ０ ２４．０８ ２４．３４ ０．２６

７ －１．０５ ０．３６７５ ４．３４８７ －４．５６６２ １ ４ ０ ２０．５５ １９．０５ －１．５０

 Ｃ７Ｃ６Ｃ５Ｃ４Ｃ３


Ｃ２ Ｃ１

 Ｃ８ ＯＨ

１ －１．０５ 　０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ ４ ０ １２．５３ １１．０９ －１．４４

２ －０．７０ ０．９８００ ５．４７５７ －３．８３３０ ４ ２ １ ２３．８８ ２３．４３ －０．４５

３ －１．０５ ０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ ２ ０ １３．７０ １４．１２ ０．４２

４ －０．７０ １．２２５０ ５．５６９４ －３．８９８６ ５ １ ０ ２３．７５ ２３．１９ －０．５６

５ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ４ ０ ２９．２２ ２９．２４ ０．０２

６ －０．７０ ０．７３５０ ５．８７６６ －４．１１３７ ３ ６ １ ３１．１７ ３０．２３ －０．９４

７ －０．３５ ０．４９００ ７．１１６３ －２．４９０７ ６ ２ ０ ４１．７２ ４２．０７ ０．３５

８ ０．１９ －０．４７１２ ４．５７７６ ０．８６９７ １ ５ ０ ６６．５９ ６５．１５ －１．４４

 Ｃ４Ｃ３Ｃ２Ｃ１


Ｃ１


Ｃ５


Ｃ５

 Ｃ６ ＯＨ

１ －１．０５ 　０．３６７５ ４．３４８７ －４．５６６２ １ ０ ０ ２２．８９ ２４．３７ 　１．４８

２ －０．３５ ０．９８００ ６．９４３７ －２．４３０３ ８ ８ ０ ２５．４６ ２４．０９ －１．３７

３ －０．７０ ０．２４５０ ６．１８３９ －４．３２８７ １ ０ １ ４９．１４ ４７．７０ －１．４４

４ ０．００ ０．００００ ８．３３７０ ０．００００１０ ６ ０ ３３．７０ ３５．７７ ２．０７

５ －１．０５ ０．００００ ４．５０２３ －４．７２７５ ０ １ １ ２６．２３ ２５．４６ －０．７７

６ ０．１９ －０．４０４７ ４．７３１２ ０．８９８９ ０ １ ０ ７４．１２ ７２．４２ －１．７０

 Ｃ４Ｃ３Ｃ２Ｃ１

 
Ｃ Ｃ５ Ｃ６

 Ｃ７ ＯＨ

１ －１．０５ 　０．３６７５ ４．３４８７ －４．５６６２ １ １ ０ ２２．３１ ２２．９６ 　０．６５

２ －０．３５ ０．９８００ ６．９４３７ －２．４３０３ ８ ４ ０ ２７．８０ ２５．４７ －２．３３

３ －０．７０ ０．４９００ ６．０３０３ －４．２２１２ ２ ３ １ ４０．１６ ３９．６０ －０．５６

４ －０．３５ ０．４２３５ ７．１１６３ －２．４９０７ ６ ６ ０ ３９．６２ ４０．２８ ０．６６

５ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ １ １ ２６．８８ ２６．３９ －０．４９

６ －１．０５ ０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ ４ ０ １２．５３ １０．９３ －１．６０

７ ０．１９ －０．５３７７ ４．５７７６ ０．８６９７ １ ４ ０ ６７．４１ ６５．２８ －２．１３

Ｃ２Ｃ１

Ｃ１


Ｃ１

 Ｃ３ Ｃ４


Ｃ５

 Ｃ６ ＯＨ

１ －１．０５ 　０．００００ ４．５０２３ －４．７２７５ ０ １ ０ ３０．３３ ２９．９６ －０．３７

２ ０．００ ０．００００ ８．３１８０ ０．００００１１ ５ ０ ２９．３５ ３０．８８ １．５３

３ －０．７０ ０．２４５０ ６．１８３９ －４．３２８７ １ ０ １ ４９．１４ ４７．２４ －１．９０

４ －０．３５ ０．５４６０ ６．９６２７ －２．４３６９ ７ ９ ０ ３１．４３ ３２．２６ ０．８３

５ －１．０５ ０．３６７５ ４．３４８７ －４．５６６２ １ ０ １ １８．７９ １９．５８ ０．７９

６ ０．１９ －０．４７１２ ４．５７７６ ０．８６９７ １ ０ ０ ６９．５１ ６９．２９ －０．２２

 Ｃ５Ｃ４Ｃ３Ｃ２Ｃ１


ＯＨ


Ｃ６


Ｃ６

Ｃ６

１ －１．０５ 　０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ １ ０ １４．２８ １４．０７ －０．２１

２ －０．７０ １．２２５０ ５．５６９４ －３．８９８６ ５ ０ １ ２０．２３ ２０．１５ －０．０８

３ －０．７０ ０．１１２０ ５．７４２０ －４．０１９４ ３ ９ ０ ３４．４７ ３３．７２ －０．７５

４ ０．５４ －１．５２８２ ６．１６５５ ３．３２９４ ２ ３ ０ ８０．７６ ７９．６８ －１．０８

５ ０．００ ０．００００ ８．３３７０ ０．００００１０ ２ ０ ３６．０５ ３４．８４ －１．２１

６ －１．０５ ０．００００ ４．５０２３ －４．７２７５ ０ ２ １ ２５．６４ ２５．６７ ０．０３

 Ｃ４Ｃ５Ｃ６Ｃ７

Ｃ８

Ｃ３


ＯＨ

 Ｃ２ Ｃ１

１ －１．０５ 　０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ １ １ １０．１８ １０．７０ 　０．５２

２ －０．７０ ０．３５７０ ５．５８８４ －３．９１１９ ４ ５ ０ ２９．５９ ２７．４０ －２．１９

３ ０．５４ －１．７１７２ ６．０１１９ ３．２４６４ ３ ２ ０ ７６．９５ ７７．５０ ０．５５

４ －０．３５ ０．４２３５ ７．１１６３ －２．４９０７ ６ ６ ０ ３９．６２ ３８．６０ －１．０２

５ －０．７０ ０．７３５０ ５．８７６６ －４．１１３７ ３ ２ １ ３３．５２ ３５．９０ ２．３８

６ －０．７０ １．２２５０ ５．５６９４ －３．８９８６ ５ ４ ０ ２２．００ ２０．６０ －１．４０

７ －１．０５ ０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ １ ０ １４．２８ １４．４０ ０．１２

８ －１．０５ ０．３６７５ ４．３４８７ －４．５６６２ １ ４ １ １６．４５ １５．５０ －０．９５

７６　第１期　　　　易贵元等：取代基效应对脂肪醇１３ＣＮＭＲ化学位移的影响



　　续表３

　　ＣｏｎｔｉｎｕａｔｉｏｎｏｆｔｈｅＴａｂｌｅ３

Ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ 犖ｏａ 犙 犉 Σα狓 犙犻Σα狓 犖α
Ｈ
犖γ
Ｈ
犖γ
ＯＨ δｃａｌｂ δｅｘｐｃ Δδｄ

 Ｃ４Ｃ５Ｃ６

Ｃ７

  Ｃ３ Ｃ２ Ｃ１

Ｃ８

ＯＨ

１ 　０．５４ －２．０９５２ ５．７９８３ 　３．１３１１ ５ １ ０ ６８．８８ ６８．５１ －０．３７

２ －０．７０ ０．１１２０ ５．７４２０ －４．０１９４ ３ ５ ０ ３６．８１ ３６．９２ ０．１１

３ －０．７０ ０．７３５０ ５．８７６６ －４．１１３７ ３ ６ １ ３１．１７ ３２．６３ １．４６

４ －０．３５ ０．８５７５ ７．０９７３ －２．４８４１ ７ １ ０ ３５．９８ ３４．５６ －１．４２

５ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ２ ０ ３０．３９ ２９．４８ －０．９１

６ －１．０５ ０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ ５ ０ １１．９４ １１．３７ －０．５７

７ －１．０５ ０．３６７５ ４．３４８７ －４．５６６２ １ ５ ０ １９．９７ １９．２２ －０．７５

８ －１．０５ －０．５６７０ ４．２１４１ －４．４２４８ １ ２ ０ ２３．４９ ２３．４９ ０．００

 Ｃ４Ｃ３Ｃ２Ｃ１

ＯＨ

Ｃ５


Ｃ８

 Ｃ６ Ｃ７

１ －１．０５ 　０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ １ ０ １４．２８ １４．２０ －０．０８

２ －０．７０ １．２２５０ ５．５６９４ －３．８９８６ ５ １ １ １９．６５ １９．５０ －０．１５

３ －０．７０ ０．１１２０ ５．７４２０ －４．０１９４ ３ ５ ０ ３６．８１ ３７．００ ０．１９

４ ０．５４ －１．７１７２ ６．１０５５ ３．２９７０ ３ ６ ０ ７４．７５ ７５．４０ ０．６５

５ －０．３５ ０．４２３５ ７．１１６３ －２．４９０７ ６ ２ ０ ４１．９６ ４１．００ －０．９６

６ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ２ １ ２６．２９ ２６．２０ －０．０９

７ －１．０５ ０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ ４ ０ １２．５３ １１．９０ －０．６３

８ －１．０５ ０．３６７５ ４．３４８７ －４．５６６２ １ ５ １ １５．８６ １４．８０ －１．０６

 Ｃ３Ｃ４Ｃ５Ｃ６Ｃ７Ｃ８

ＯＨ

Ｃ２

Ｃ

Ｃ１

１ －１．０５ 　０．３６７５ ４．３４８７ －４．５６６２ １ ２ １ １７．６２ １７．２２ －０．４０

２ －０．３５ ０．５４６０ ６．９６２７ －２．４３６９ ７ ２ ０ ３５．５３ ３３．６４ －１．８９

３ ０．５４ －１．７１７２ ６．１０５５ ３．２９７０ ３ ２ ０ ７７．０９ ７６．８０ －０．２９

４ －０．７０ ０．１１２０ ５．７４２０ －４．０１９４ ３ ８ ０ ３５．０６ ３４．３１ －０．７５

５ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ４ １ ２５．１２ ２５．８９ ０．７７

６ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ １ ０ ３０．９８ ３２．１４ １．１６

７ －０．７０ １．２２５０ ５．５６９４ －３．８９８６ ５ ２ ０ ２３．１７ ２２．７８ －０．３９

８ －１．０５ ０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ ２ ０ １３．７０ １４．０９ ０．３９

Ｃ２Ｃ３

ＯＨ

 Ｃ１ ＯＨ

１ 　０．１９ －０．３０２１ ４．４４３０ 　０．８４４２ １ ０ ０ ６８．３８ ６７．７５ －０．６３

２ ０．５４ －１．６１４６ ５．５７００ ３．００７８ ５ ０ ０ ６７．３７ ６８．２８ ０．９１

３ －１．０５ －０．５６７０ ４．２１４１ －４．４２４８ １ ０ １ ２０．５６ １８．７８ －１．７８

   Ｃ１ＯＨ Ｃ２ Ｃ１ ＯＨ
１

２

　０．１９

－０．７０

－０．５３７７

－０．２６６０

４．４２４０

５．４５３８

　０．８４０６

－３．８１７６

２

４

０

０

１

０

６０．２１

３３．４７

６１．７６

３４．１３

１．５５

０．６６

 Ｃ１Ｃ２Ｃ３ＯＨ

Ｃ４

ＯＨ

１ 　０．５４ －２．０９５２ ５．７９８３ 　３．１３１１ ５ ０ １ ６５．３６ ６６．７２ 　１．３６

２ －０．７０ －０．５１１０ ５．６０７４ －３．９２５２ ３ ０ ０ ４０．６９ ４０．５４ －０．１５

３ ０．１９ －０．５３７７ ４．４２４０ ０．８４０６ ２ ３ １ ５８．４６ ６０．３７ １．９１

４ －１．０５ －０．５６７０ ４．２１４１ －４．４２４８ １ ２ ０ ２３．４９ ２３．５２ ０．０３

    Ｃ１ＯＨ Ｃ２ Ｃ２ Ｃ１ ＯＨ
１

２

　０．１９

－０．７０

－０．５３７７

　０．３５７０

４．４２４０

５．５８８４

　０．８４０６

－３．９１１９

２

４

２

０

０

１

６３．１５

２８．４１

６２．５５

２９．８４

－０．６０

　１．４３

Ｃ１ＯＨ

Ｃ２

Ｃ１

Ｃ２

ＯＨ

１

２

　０．５４

－１．０５

－１．４２５６

－０．５６７０

５．８１７３

４．２１４１

　３．１４１３

－４．４２４８

４

１

０

３

０

１

７１．９１

１８．８０

７０．９８

１６．９６

－０．９３

－１．８４

 Ｃ２Ｃ１ＨＯ

Ｃ３

 Ｃ１ ＯＨ

１ 　０．１９ －０．４７１２ ４．５７７６ 　０．８６９７ １ ０ １ ６５．４１ ６６．２９ 　０．８８

２ －０．３５ －０．１３３０ ６．８２８１ －２．３８９８ ７ ０ ０ ３８．１６ ３７．４１ －０．７５

３ －１．０５ ０．３６７５ ４．３４８７ －４．５６６２ １ ０ ２ １４．６８ １３．３２ －１．３６

 Ｃ２Ｃ３Ｃ４Ｃ５

ＨＯ

 Ｃ１ ＯＨ

１ 　０．１９ －０．３０２１ ４．４４３０ 　０．８４４２ １ ２ ０ ６７．２１ ６６．７６ －０．４５

２ ０．５４ －１．４２５６ ５．８１７３ ３．１４１３ ４ ３ ０ ７０．１５ ７２．１５ ２．００

３ －０．７０ ０．１１２０ ５．７４２０ －４．０１９４ ３ ０ １ ３５．６４ ３５．２６ －０．３８

４ －０．７０ １．２２５０ ５．５６９４ －３．８９８６ ５ ２ １ １９．０６ １８．８５ －０．２１

５ －１．０５ ０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ １ ０ １４．２８ １４．１０ －０．１８

８６ 波　　谱　　学　　杂　　志　　　　　　　　　第２６卷　



　　续表３

　　ＣｏｎｔｉｎｕａｔｉｏｎｏｆｔｈｅＴａｂｌｅ３

Ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ 犖ｏａ 犙 犉 Σα狓 犙犻Σα狓 犖α
Ｈ
犖γ
Ｈ
犖γ
ＯＨ δｃａｌｂ δｅｘｐｃ Δδｄ

Ｃ４Ｃ５

ＯＨ

   Ｃ３ Ｃ２ Ｃ１ ＯＨ

１ 　０．１９ －０．５３７７ ４．４２４０ 　０．８４０６ ２ １ ０ ６３．７３ ６２．４２ －１．３１

２ －０．７０ ０．３５７０ ５．５８８４ －３．９１１９ ４ ３ １ ２６．６５ ２９．０１ ２．３６

３ －０．７０ ０．１１２０ ５．７４２０ －４．０１９４ ３ ０ １ ３５．６４ ３６．０９ ０．４５

４ ０．５４ －２．０９５２ ５．６１０９ ３．０２９９ ５ ２ ０ ６８．００ ６７．６４ －０．３６

５ －１．０５ －０．５６７０ ４．２１４１ －４．４２４８ １ ２ ０ ２３．４９ ２３．３５ －０．１４

 Ｃ２Ｃ３Ｃ４Ｃ５


Ｃ１ ＯＨ

１ 　０．１９ －０．４７１２ ４．５７７６ 　０．８６９７ １ ２ ０ ６８．３４ ６７．８１ －０．５３

２ －０．３５ ０．５４６０ ６．９６２７ －２．４３６９ ７ ０ １ ３２．６０ ３３．６９ １．０９

３ －０．７０ ０．１１２０ ５．７４２０ －４．０１９４ ３ ０ １ ３５．６４ ３７．１６ １．５２

４ ０．１９ －０．５３７７ ４．４２４０ ０．８４０６ ２ ５ ０ ６１．３９ ６０．５２ －０．８７

５ －１．０５ ０．３６７５ ４．３４８７ －４．５６６２ １ ２ １ １７．６２ １７．１５ －０．４７

 Ｃ２Ｃ３ＣＣ
 
ＯＨ ＯＨ

Ｃ１

１ －１．０５ －０．５６７０ ４．２１４１ －４．４２４８ １ １ ０ ２４．０８ ２３．４５ －０．６３

２ ０．５４ －２．０９５２ ５．７０４６ ３．０８０５ ５ ３ １ ６３．４６ ６４．８９ １．４３

３ －０．７０ －０．７５６０ ５．７６１０ －４．０３２７ ２ ０ １ ４３．８２ ４６．３２ ２．５０

 Ｃ２Ｃ１ＨＯ

Ｃ３


Ｃ３

 Ｃ１ ＯＨ

１

２

３

　０．１９

　０．００

－１．０５

－０．４０４７

０．００００

０．００００

４．７３１２

８．０１５０

４．５０２３

　０．８９８９

　０．００００

－４．７２７５

０

１０

０

０

０

０

１

０

２

７０．６０

３５．５７

２２．７１

７０．４３

３６．５３

２１．３９

－０．１７

　０．９６

－１．３２

      Ｃ１ＨＯ Ｃ２ Ｃ３ Ｃ３ Ｃ２ Ｃ１ ＯＨ

１ 　０．１９ －０．５３７７ ４．４２４０ 　０．８４０６ ２ ２ ０ ６３．１５ ６２．６１ －０．５４

２ －０．７０ ０．３５７０ ５．５８８４ －３．９１１９ ４ ２ ０ ３１．３４ ３２．６２ １．２８

３ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ２ １ ２６．２９ ２５．５４ －０．７５

 Ｃ２Ｃ３Ｃ４Ｃ５Ｃ６


ＯＨ

 Ｃ１ ＯＨ

１ 　０．１９ －０．３０２１ ４．４４３０ 　０．８４４２ １ ２ ０ ６７．２１ ６６．７９ －０．４２

２ ０．５４ －１．４２５６ ５．８１７３ ３．１４１３ ４ ２ ０ ７０．７４ ７２．４９ １．７５

３ －０．７０ ０．１１２０ ５．７４２０ －４．０１９４ ３ ３ １ ３３．８８ ３２．９４ －０．９４

４ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ２ １ ２６．２９ ２７．８７ １．５８

５ －０．７０ １．２２５０ ５．５６９４ －３．８９８６ ５ １ ０ ２３．７５ ２２．７７ －０．９８

６ －１．０５ ０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ ２ ０ １３．７０ １３．９８ ０．２８

Ｃ３Ｃ４

Ｃ４


Ｃ４

Ｃ２


ＯＨ

 Ｃ１ ＯＨ

１ 　０．１９ －０．３０２１ ４．４４３０ 　０．８４４２ １ ９ ０ ６３．１１ ６３．２８ 　０．１７

２ ０．５４ －１．０４７６ ６．１８４５ ３．３３９６ ２ ０ ０ ８０．８０ ７９．８５ －０．９５

３ ０．００ ０．００００ ８．３３７０ ０．００００１０ ０ １ ３３．１１ ３３．６５ ０．５４

４ －１．０５ ０．００００ ４．５０２３ －４．７２７５ ０ ２ １ ２５．６４ ２５．９８ ０．３４

Ｃ２Ｃ１

ＯＨ


Ｃ１

Ｃ２

ＯＨ


Ｃ１

Ｃ１
１

２

－１．０５

　０．８９

－０．９３４５

－２．９７２６

４．３６７７

７．３４５２

－４．５８６１

　６．５３７３

０

６

６

０

１

０

２５．０７

７５．４１

２４．８７

７５．１６

－０．２０

－０．２５

 Ｃ３Ｃ４Ｃ５Ｃ６

ＯＨ

Ｃ２


Ｃ７ Ｃ８

 Ｃ１ ＯＨ

１ 　０．１９ －０．４７１２ ４．５７７６ 　０．８６９７ １ ５ １ ６２．４８ ６３．９７ 　１．４９

２ －０．３５ －０．０１０５ ７．１３５３ －２．４９７４ ５ ２ ０ ４８．５２ ４６．２０ －２．３２

３ ０．５４ －１．７１７２ ６．１０５５ ３．２９７０ ３ ６ ０ ７４．７５ ７４．９２ ０．１７

４ －０．７０ ０．１１２０ ５．７４２０ －４．０１９４ ３ ４ ０ ３７．４０ ３７．８１ ０．４１

５ －０．７０ １．２２５０ ５．５６９４ －３．８９８６ ５ １ １ １９．６５ １９．０３ －０．６２

６ －１．０５ ０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ １ ０ １４．２８ １４．１６ －０．１２

７ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ２ ２ ２２．１９ ２１．４９ －０．７０

８ －１．０５ ０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ ３ ０ １３．１１ １２．３７ －０．７４

Ｃ４Ｃ５

Ｃ

Ｃ３


ＯＨ

Ｃ２

Ｃ６


Ｃ

 Ｃ１ ＯＨ

１ 　０．１９ －０．４０４７ ４．７３１２ 　０．８９８９ ０ １ １ ７０．０２ ７３．３０ 　３．２８

２ ０．００ ０．００００ ８．３５６０ ０．００００ ９ ６ ０ ３８．６４ ３９．１２ ０．４８

３ ０．５４ －１．３３９２ ６．４１２８ ３．４６２９ １ ０ １ ８２．９５ ８３．１４ ０．１９

４ －０．３５ ０．５４６０ ６．９６２７ －２．４３６９ ７ ８ ０ ３２．０２ ２９．１８ －２．８４

５ －１．０５ ０．３６７５ ４．３４８７ －４．５６６２ １ ０ １ １８．７９ １９．７４ ０．９５

６ －１．０５ ０．３６７５ ４．３４８７ －４．５６６２ １ ０ ０ ２２．８９ ２３．３４ ０．４５

Ｃ２Ｃ１

ＯＨ


Ｃ１

  Ｃ３ Ｃ３ Ｃ２

ＯＨ


Ｃ１

Ｃ１

１

２

３

－１．０５

　０．８９

－０．７０

－０．９３４５

－４．３８７７

－０．１３３０

４．３６７７

７．１７２６

５．８９５６

－４．５８６１

　６．３８３６

－４．１２６９

０

８

２

２

０

６

０

０

１

３１．５２

７０．９５

３９．３５

２９．４１

７０．５１

３７．７８

－２．１１

－０．４４

－１．５７
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表４　样本外５个脂肪醇化合物６９个碳原子的
１３犆犖犕犚化学位移预测值和实验值

Ｔａｂｌｅ４　Ｔｈｅｐｒｅｄｉｃｔｅｄａｎｄｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｖａｌｕｅｓｏｆ
１３ＣＮＭＲｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｓｆｏｒ６９

ｃａｒｂｏｎａｔｏｍｓｉｎ５ｅｘｔｅｒｎａｌａｌｃｏｈｏｌｓ

Ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ 犖ｏａ 犙 犉 Σα狓 犙犻Σα狓 犖α
Ｈ
犖γ
Ｈ
犖γ
ＯＨ δｃａｌｂ δｅｘｐｃ Δδｄ

Ｃ１９


  Ｃ１１ Ｃ１２ Ｃ１３ Ｃ１４

         Ｃ９ Ｃ８ Ｃ７ Ｃ６ Ｃ５ Ｃ４ Ｃ３ Ｃ２ Ｃ１ ＯＨ

１ 　０．１９ －０．５３７７ ４．４２４０ 　０．８４０６ ２ ２ ０ ６３．１５ ６２．８５ －０．３０

２ －０．７０ ０．３５７０ ５．５８８４ －３．９１１９ ４ ２ ０ ３１．３４ ３２．８６ １．５２

３ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ２ １ ２６．２９ ２５．９１ －０．３８

４ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ４ ０ ２９．２２ ２９．５９ ０．３７

５ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ４ ０ ２９．２２ ２９．７９ ０．５７

６ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ４ ０ ２９．２２ ２９．７９ ０．５７

７ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ４ ０ ２９．２２ ２９．７９ ０．５７

８ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ４ ０ ２９．２２ ２９．７９ ０．５７

９ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ４ ０ ２９．２２ ２９．７９ ０．５７

１０ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ４ ０ ２９．２２ ２９．７９ ０．５７

１１ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ５ ０ ２８．６４ ２９．４７ ０．８３

１２ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ２ ０ ３０．３９ ３２．０３ １．６４

１３ －０．７０ １．２２５０ ５．５６９４ －３．８９８６ ５ ２ ０ ２３．１７ ２２．７７ －０．４０

１４ －１．０５ ０．７３５０ ４．１９５１ －４．４０４９ ２ ２ ０ １３．７０ １４．１３ ０．４３

Ｃ１０


  Ｃ１１ Ｃ１２ Ｃ１３ Ｃ１４

       Ｃ９ Ｃ８ Ｃ７ Ｃ６ Ｃ５ Ｃ４ Ｃ３ Ｃ２

ＯＨ

Ｃ１

１ －１．０５ －０．５６７０ ４．２１４１ －４．４２４８ １ ２ ０ ２３．４９ ２３．４７ －０．０２

２ ０．５４ －２．０９５２ ５．７９８３ ３．１３１１ ５ ２ ０ ６８．３０ ６８．１３ －０．１７

３ －０．７０ ０．１１２０ ５．７４２０ －４．０１９４ ３ ２ ０ ３８．５７ ３９．４７ ０．９０

４ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ５ １ ２４．５３ ２５．８６ １．３３

５ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ３ ０ ２９．８１ ２９．７３ －０．０８

６ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ４ ０ ２９．２２ ２９．７３ ０．５１

７ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ４ ０ ２９．２２ ２９．７３ ０．５１

８ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ４ ０ ２９．２２ ２９．７３ ０．５１

９ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ４ ０ ２９．２２ ２９．７３ ０．５１

１０ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ４ ０ ２９．２２ ２９．７３ ０．５１

１１ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ５ ０ ２８．６４ ２９．４３ ０．７９

１２ －０．７０ ０．９８００ ５．７２３０ －４．００６１ ４ ２ ０ ３０．３９ ３１．９９ １．６０

１３ －０．７０ １．２２５０ ５．５６９４ －３．８９８６ ５ ２ ０ ２３．１７ ２２．７５ －０．４２
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图４　６９个碳原子１３ＣＮＭＲ化学位移的预测值

对实验值作图

Ｆｉｇ．４　Ｐｌｏｔｏｆｔｈｅｐｒｅｄｉｃｔｅｄ１３ＣＮＭＲｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｓ

δＣｖｓ．ｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌδＣｆｏｒｔｈｅ６９ｃａｒｂｏｎａｔｏｍｓ

方根误差δ２．６３、δ２．４２、δ１．９７、δ

２．２０
［１３］；文献［１４］用８个参数统一于一

个模型中对６４个脂肪一元醇的３４８个

碳原子的化学位移进行预测其复相关系

数为０．９９１４，标准偏差Ｓ值未提供，从

文献［１４］列出的７１个样本看其平均绝

对偏差为δ１．３８，本文为δ０．８９；本文

所列样本数比上述文献多、而相关性以

及预测精度优于文献［１３，１４］的报道，

且本文提出的模型更为直观，物理意义

更为明确，该模型亦适用于脂肪二元醇

的化学位移预测，由于绝大多数饱和多

元醇不溶于氘代氯仿试剂，其１３ＣＮＭＲ

化学位移通常在其它溶剂中测定［１６］，因
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涉及溶剂校正，本文未作进一步探讨．

应该指出，本文在计算部分净电荷犙值、静电力犉值时只考虑了直接键连的原子，

计算极化度Σα狓 时也仅涉及与观测原子相邻的两个原子，这是有一定依据的．Ｔａｆｔ
［１８，１９］

曾经指出：“现行的实验和理论证据表明，电负性效应只有在与取代基键连的原子间起

重要作用，通常超过两个原子则可以忽略”，Ｍｅｉｌｅｒ
［１０］也认为：其他原子对观测原子化学

位移的影响主要通过两种途径，一种是通过共价键的电子作用，另一种是通过空间的电

子作用，而通常只有在距离非常近的情况下，通过空间的电子作用才会对化学位移产生

一定影响．本文的计算结果也表明，这种简化计算有一定的合理性．

３　结论

从核磁共振的原理出发，探讨了影响脂肪醇１３Ｃ化学位移的主要结构因素，利用基

本的物理化学参数，构建了预测脂肪一（二）元醇１３Ｃ化学位移的数学模型，即方程（８），

并用实验测定值验证了其适用性．方程（８）中各项参数物理意义比较明确，计算结果与

实验（文献）值符合很好，方程（８）是否适用于多元醇及其它化合物体系，还有待深入研

究，但是它为进一步结合其它效应（例如共轭效应）更好地选择表征立体化学的参数来建

模更加复杂化合物的１３ＣＮＭＲ化学位移奠定了良好基础．
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Ｓｏｃ，１９６４，８６：２９８４－２９９０．

［７］　ＦüｒｓｔＡ，ＰｒｅｔｓｃｈＥ，ＲｏｂｉｅｎＷ．Ｃｏｍｐｒｅｈｅｎｓｉｖｅｐａｒａｍｅｔｅｒｓｅｔｆｏｒｔｈｅｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅ１３ＣＮＭＲｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｓ

ｏｆ狊狆３ｈｙｂｒｉｄｉｚｅｄｃａｒｂｏｎａｔｏｍｓｉｎｏｒｇａｎｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓ［Ｊ］．ＡｎａｌＣｈｉｍＡｃｔａ，１９９０，２３３：２１３－２２２．

［８］　ＰｒｅｔｓｃｈＥ，ＦüｒｓｔＡ，ＲｏｂｉｅｎＷ．Ｐａｒａｍｅｔｅｒｓｅｔｆｏｒｔｈｅｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅ１３ＣＮＭＲｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｓｏｆ狊狆２ａｎｄ狊狆

ｈｙｂｒｉｄｉｚｅｄｃａｒｂｏｎａｔｏｍｓｉｎｏｒｇａｎｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓ［Ｊ］．ＡｎａｌＣｈｉｍＡｃｔａ，１９９１，２４８：４１５－４２８．

［９］　ＮｕｚｉｌｌａｒｄＪＭ．Ｃｏｍｐｕｔｅｒａｓｓｉｓｔｅｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｏｆｏｒｇａｎｉｃｍｏｌｅｃｕｌｅｓ［Ｊ］．ＪＣｈｉｍＰｈｙｓＣｈｉｍＢｉｏｌ，

１９９８，９５：１６９－１７７．

［１０］　ＭｅｉｌｅｒＪ，ＭｅｕｓｉｎｇｅｒＲ，ＷｉｌｌＭ．Ｆａｓｔｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｏｆ１３ＣＮＭＲｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｓｕｓｉｎｇａｒｔｉｆｉｃｉａｌｎｅｕｒａｌｎｅｔｗｏｒｋｓ

［Ｊ］．ＪＣｈｅｍＩｎｆＣｏｍｐＳｃｉ，２０００，４０：１１６９－１１７６．

２７ 波　　谱　　学　　杂　　志　　　　　　　　　第２６卷　



［１１］　ＸｕＬｕ（许禄），ＨｕＪｉａｎｑｉａｎｇ（胡建强）．Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆ１３ＣＮＭＲｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｓｆｏｒａｌｉｐｈａｔｉｃａｍｉｎｅｓ（脂肪胺类

化合物的１３Ｃ核磁共振波谱模拟）［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪＡｎａｌＣｈｅｍ（分析化学），２００１，２９（８）：９３６－９４０．

［１２］　ＬｉｕＳｈｕｓｈｅｎｇ（刘树生），ＸｉａＺｈｉｎｉｎｇ（夏之宁），ＹｕＢａｎｍｅｉ（余般梅），犲狋犪犾．Ａｔｏｍｉｃｅｌｅｃｔｒｏｎｅｇａｔｉｖｅｄｉｓｔａｎｃｅ

ｖｅｃｔｏｒｏｆａｃｙｃｌｉｃａｌｃｏｈｏｌａｎｄｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｏｆ１３ＣＮＭＲｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ（无环醇原子电距矢量及核磁共

振碳谱化学位移模拟）［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪＭａｇｎＲｅｓｏｎ（波谱学杂志），１９９９，１６（５）：４２９－４４０．

［１３］　ＬｉｕＳｈｕｓｈｅｎ（刘树深），ＸｕＨｏｎｇ（徐红），ＬｉｕＨａｉｌｉｎｇ（刘海玲），犲狋犪犾．Ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｅｘｐｒｅｓｓｉｏｎｏｆｃｈｅｍｉｃａｌｅｎｖｉ

ｒｏｎｍｅｎｔａｎｄ１３ＣＮＭＲｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｆｏｒｃａｒｂｏｎｓｉｎａｌｃｏｈｏｌｓ（脂肪醇分子碳环境结构表征与碳谱化学位移）

［Ｊ］．ＣｏｍｐｕｔｅｒｓａｎｄＡｐｐｌｉｅｄＣｈｅｍｉｓｔｒｙ（计算机与应用化学），２０００，１７（２）：１８８．

［１４］　ＬｉＭｅｉｐｉｎｇ（李美萍），ＺｈａｎｇＳｈｅｎｇｗａｎ（张生万），ＫｏｕＪｉａｎｒｅｎ（寇建仁），犲狋犪犾．ＲｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎＩｏｎｉｃｉｔｙ

ａｎｄｐｏｌａｒｉｚａｂｉｌｉｔｙｅｆｆｅｃｔｉｎｄｉｃｅｓｏｆａｌｃｏｈｏｌｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓａｎｄｔｈｅｉｒ１３ＣＮＭＲｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｓ（离子性指数、极化效

应指数与醇１３ＣＮＭＲδＣ的关系）［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪＭａｇｎＲｅｓｏｎ（波谱学杂志），２００５，２２（２）：１７３－１７９．

［１５］　ＮｉｅＣｈａｎｇｍｉｎｇ（聂长明），ＷｅｎＳｏｎｇｎｉａｎ（文松年）．Ｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍｅｌｅｃｔｒｏｎｅｇａｔｉｖｉｔｙａｎｄ１３ＣＮＭＲｃｈｅｍｉｃａｌ

ｓｈｉｆｔｏｆａｌｋａｎｅｓ（平衡电负性与烷烃核磁共振碳谱位移）［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪＭａｇｎＲｅｓｏｎ（波谱学杂志），２００１，１８

（１）：４５－５０．

［１６］　ＡｂｒａｈａｍＲＪ，ＢｙｒｎｅＪＪ，ＧｒｉｆｆｉｔｈｓＬｅｅ，犲狋犪犾．１ＨｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｓｉｎＮＭＲ：Ｐａｒｔ２２Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅ１Ｈｃｈｅｍｉ

ｃａｌｓｈｉｆｔｓｏｆａｌｃｏｈｏｌｓ，ｄｉｏｌｓａｎｄｉｎｏｓｉｔｏｌｓｉｎｓｏｌｕｔｉｏｎ，ａｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎａｌａｎｄｓａｌｖａｔｉｏｎｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎ［Ｊ］．ＭａｇｎＲｅ

ｓｏｎＣｈｅｍ，２００５，４３：６１１－６２４．

［１７］　ＣａｏＣＺ．Ｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｏｆｃａｒｂｏｎ１ｓｃｏｒｅｉｏｎｉｚａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｉｅｓｉｎｓａｔｕｒａｔｅｄｍｏｌｅｃｕｌｅｓ［Ｊ］．ＱＳＡＲＣｏｍｂＳｃｉ２００８，

２７：１４７－１５６．

［１８］　ＴａｆｔＲ，Ｗ，ＴｏｐｓｏｍＲＤ．Ｔｈｅｎａｔｕｒｅａｎｄａｎａｌｙｓｉｓｏｆｓｕｂｓｔｉｔｕｅｎｔｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｅｆｆｅｃｔｓ［Ｊ］．ＰｒｏｇＰｈｙｓＯｒｇＣｈｅｍ，

１９８７，１６：１－８３．

［１９］　ＣａｏＣｈｅｎｚｈｏｎｇ（曹晨忠）．ＳｕｂｓｔｉｔｕｅｎｔＥｆｆｅｃｔｓｉｎＯｒｇａｎｉｃＣｈｅｍｉｓｔｒｙ（有机化学中的取代基效应）［Ｍ］．Ｂｅｉｊｉｎｇ

（北京）：ＳｃｉｅｎｃｅＰｒｅｓｓ（科学出版社），２００３：３８．

［２０］　Ｎａｔｉｏｎａｌｉｎｓｔｉｔｕｔｅｏｆａｄｖａｎｃｅｄｉｎｄｕｓｔｒｉａｌｓｃｉｅｎｃｅａｎｄｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ（ＡＩＳＴ），Ｊａｐａｎ．Ｓｐｅｃｔｒａｌｄａｔａｂａｓｅｆｏｒｏｒｇａｎｉｃ

ｃｏｍｐｏｕｎｄｓＳＤＢＳ［ＥＢ／ＯＬ］．ｈｔｔｐ：／／ｒｉｏｄｂ０１．ｉｂａｓｅ．ａｉｓｔ．ｇｏ．ｊｐ／ｓｄｂｓ／ｃｇｉｂｉｎ／ｄｉｒｅｃｔ＿ｆｒａｍｅ＿ｔｏｐ．ｃｇｉ．

［２１］　ＳａｄｔｌｅｒＲｅｓｅａｒｃｈＬａｂｏｒａｔｏｒｉｅｓＩｎｃ．ＳａｄｔｌｅｒＳｔａｎｄａｒｄＣａｒｂｏｎ１３ＮＭＲＳｐｅｃｔｒａ［Ｍ］．Ｐｈｉｌａｄｅｌｐｈｉａ：ＳａｄｔｌｅｒＲｅ

ｓｅａｒｃｈＬａｂｏｒａｔｏｒｉｅｓＩｎｃ，１９８０：１－８００．

［２２］　ＧａｓｔｅｉｇｅｒＪ，ＨｕｔｃｈｉｎｇｓＭＧ．Ｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅｏｆｅｆｆｅｃｔｉｖｅｐｏｌａｒｉｚａｂｉｌｉｔｙ．ＡｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓｔｏｓｔｕｄｉｅｓｏｆＸｒａｙｐｈｏｔｏｅｌｅｃ

ｔｒｏｎｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙａｎｄａｌｋｙｌａｍｉｎｅｐｒｏｔｏｎａｔｉｏｎ［Ｊ］．ＪＣｈｅｍＳｏｃ，ＰｅｒｋｉｎＴｒａｎｓＩＩ，１９８４，３：５５９－５６４．

［２３］　ＣａｏＣＺ．Ｓｌａｔｅｒｌｉｋｅｍｏｄｅｌｆｏｒｃａｒｂｏｎ１ｓｃｏｒｅｉｏｎｉｚａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｉｅｓｏｆｈａｌｏｍｅｔｈａｎｅｓ［Ｊ］．ＣｈｅｍＰｈｙｓＣｈｅｍ，２００６，

７：６５８．

［２４］　ＤａｖｉｄＲＬ．ＣＲＣＨａｎｄｂｏｏｋｏｆＣｈｅｍｉｓｔｒｙａｎｄＰｈｙｓｉｃｓ（８４ｎｄ，ｅｄ）［Ｍ］．Ｆｌｏｒｉｄａ：ＣＲＣＰｒｅｓｓ，２００３－２００４：９－

７４，１０－１６５．

［２５］　ＣａｏＣＺ，ＬｉＺＬ．ＭｏｌｅｃｕｌａｒＰｏｌａｒｉｚａｂｉｌｉｔｙ．１．Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｔｏｗａｔｅｒｓｏｌｕｂｉｌｉｔｙｏｆａｌｋａｎｅｓａｎｄａｌｃｏｈｏｌｓ［Ｊ］．Ｊ

ＣｈｅｍＩｎｆＣｏｍｐｕｔＳｃｉ，１９９８，３８：１－７．

［２６］　ＣａｏＣＺ，ＬｉｎＹＢ．Ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｇｌａｓｓｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓａｎｄｒｅｐｅａｔｉｎｇｕｎｉｔｓｔｒｕｃｔｕｒｅｆｏｒｈｉｇｈ

ｍｏｌｅｃｕｌａｒｗｅｉｇｈｔｐｏｌｙｍｅｒｓ［Ｊ］．ＪＣｈｅｍＩｎｆＣｏｍｐｕｔＳｃｉ，２００３，４３：６４３－６５０．

３７　第１期　　　　易贵元等：取代基效应对脂肪醇１３ＣＮＭＲ化学位移的影响



犐狀犳犾狌犲狀犮犲狅犳犛狌犫狊狋犻狋狌犲狀狋犈犳犳犲犮狋狊狅狀狋犺犲１３犆犖犕犚

犆犺犲犿犻犮犪犾犛犺犻犳狋狊狅犳犃犾犻狆犺犪狋犻犮犃犾犮狅犺狅犾狊

犢犐犌狌犻狔狌犪狀，犆犃犗犆犺犲狀狕犺狅狀犵

（ＳｃｈｏｏｌｏｆＣｈｅｍｉｓｔｒｙａｎｄＣｈｅｍｉｃａｌＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，ＨｕｎａｎＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙｏｆＳｃｉｅｎｃｅａｎｄＴｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，

Ｘｉａｎｇｔａｎ４１１２０１，Ｃｈｉｎａ）

犃犫狊狋狉犪犮狋：Ａｎｅｍｐｉｒｉｃａｌｍｏｄｅｌｆｏｒｃａｌｃｕｌａｔｉｎｇ
１３Ｃｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｓｏｆａｌｉｐｈａｔｉｃａｌｃｏｈｏｌｓｗａｓ

ｐｒｏｐｏｓｅｄ，ｉｎｗｈｉｃｈｔｈｅｐａｒａｍｅｔｅｒｓｄｅｓｃｒｉｂｉｎｇｔｈｅｃｈｅｍｉｃａｌｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔｏｆｔｈｅｆｏｃｕｓｅｄ

ｃａｒｂｏｎａｔｏｍｓａｒｅｉｎｗｅｒｅｕｓｅｄａｓｔｈｅｉｎｄｅｐｅｎｄｅｎｔｖａｒｉａｂｌｅｓ．Ｔｈｅｐａｒａｍｅｔｅｒｓｉｎｃｌｕｄｅｄ

ｅｌｅｃｔｒｏｎｅｇａｔｉｖｉｔｙ，ａｔｏｍｉｃｐｏｌａｒｉｚａｂｉｌｉｔｙａｎｄｔｈｏｓｅｒｅｐｒｅｓｅｎｔｉｎｇｔｈｅｓｔｅｒｉｃｅｆｆｅｃｔｓ．Ｔｈｅｅｘ

ｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｌｙｍｅａｓｕｒｅｄ
１３ＣＮＭＲｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｓｏｆ７４７ｃａｒｂｏｎａｔｏｍｓｉｎ１２０ｍｏｄｅｌｃｏｍ

ｐｏｕｎｄｓ（９１ａｌｃｏｈｏｌｓａｎｄ２９ｄｉｏｌｓ）ｗｅｒｅｕｓｅｄａｓｔｈｅｔｒａｉｎｉｎｇｓｅｔｔｏｄｅｒｉｖｅｔｈｅｗｅｉｇｈｔｓｆｏｒ

ｔｈｅｉｎｄｅｐｅｎｄｅｎｔｖａｒｉａｂｌｅｓ．Ｔｈｅｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ犚ｏｆｔｈｅｍｏｄｅｌｗａｓｆｏｕｎｄｔｏｂｅ

０．９９８．Ｌｅａｖｅｏｎｅｏｕｔｃｒｏｓｓｖａｌｉｄａｔｉｏｎｄｅｍｏｎｓｔｒａｔｅｄｇｏｏｄｐｒｅｄｉｃｔｉｖｅａｂｉｌｉｔｙａｎｄｓｔａｂｉｌｉｔｙ
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