
分子構造と吸収スペクトル    シスピークの説明     簡単のため、ブタジエンを例に説明 0V  
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 E C2(z) σh i 

Ag 1  1  1  1 

Au  1  1 －1 －1 

Bg  1 －1 －1  1 

Bu  1 －1  1 －1 

 E C2(z) σv(xz) σv ’ (yz) 

A1 1  1  1  1 

A2  1  1 －1 －1 

B1  1 －1 1 －1 

B2  1 －1 －1 1 
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x,y 

ψ1, ψ3 

ψ2, ψ4 

i について g, u 

C2について A, B 

σvについて 1, 2 
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電子配置 

    基底状態      励起状態 

ψ4                           ●                   ●         

ψ3                ●                   ● 

ψ2   ●  ●      ●         ●         ●  ●      ●  ● 

ψ1   ●  ●      ●  ●      ●  ●      ●         ● 
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直観的説明 
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