N-TNVFN1-TAFY ) DU <A Y ViEEEKD
BRI FHETRIC X AR FOBER OFE

be—, g %, EeHEE Y, Emse

3

F & .

Boll, ZVvatkL 7oy sy—EORRMUERICKDFIET 2 Gaucher IFOFBIAHER & L T,
JSuvavnes i F (GleCer) SBHEHENRTHE -7+ Vv /) VY ved v vERENE
HaTwad, N-7F I I-F2Fv /YY) vea v HEEE, S1vayires I F (GleCer)
BRI 2BMVHETEMEZ b > TV AL, EEBRBIUN-2AF I-FAF+v/ VY v=
Ay iR, BEMEEESREAERVEREINTVS? COERBRLON-T v+ VE
DRFEEFH O U zpsy, BHEFRESELIMINT 28 TFHENE, L LEHMS,
COBERIGOMERBIC VT, REMIHSNTESY, COMKMERBLHO M T2
&, ok ESEIFEASHRHERN ORI B L UCHEOTHE, 0 2RIt 5 L%
A oN b,

MHICL 2 2AFRIEOBRHIOR T » 713, BHEOEHHRAIC 2 >ORIBWEEBES &, #
EOHMICEH S ETH B, 200N FIBTEORMEE ST, BES¥LHELTE,
(1 #HEMHEEER, () kFEE, Q) LAESHOME-EHESRKOEREEZ SN S,
HEMHEERB K UOKEREEOERICKVEE L ABRE 2 DO0FO/ME, 5V I3HEARK
ABHOBRK-AEEAROERICLD, 2208 FREVCERE L EBEEHO»IKT ST &,
BERICHEHE LR 2 1.0 DFEERL R T » 7 Td b, LL, 3yt 5 3 F (GleCer)
GEBEOBENEETRHSNTVWRVOTIOTY 7o —F I RARETH 5,

N-7hFN 1-FEFv s o) vy vFEEDO I Va5 I F (GleCer) BRLHEFR
Xt BHEMEA I, DFRIOBEHEMERICLY, BELIHEESFLEEOHEICEE L /2
WEAERL TWBLOICRET RN S 5, $H8b L, BEEEMFRE 7V VERE
DHRI LY, HESTFOBELAFHORFOBRMMSEAL, BRMEFASRET 2048
HThb, TIT, FERNAFREEOFHEICLD, N-TUFNV I-FAFv/IY) <A
Y HRBEONTHREL S THORTOBMEW St 5 2L, MEFTOSTHE
EBXUOFETOEMOEEBRICTT 2HERE ORNICHBIBIRSELET 5 2 EHH L2
Bhid, BE-RESIUE-ZEROMENER, 74bb, HTFRBO 7o AIC>VWTOHE
EREMRAES L LA S, TOXHINEZOb LI, SHPBLOKERPON-7



WENI-FEFv /I <Ay v EEEOBEFDOER% B Population i##r iz (NPA
3%, #EHRF v v v L (Electrostatic potential : EPS) X b ¥hh 3 CHelpG ™ & k&
U MKS i 1c & bkt

HBEAE

FERERIIS FHIE (ab initio MO) H:E 13 Gaussian 94 3 & U Gaussian 98 7o 7' 5 4 ¥
ZR\, ab initio 3 FETED 72D OFBIMEERD & 5 ITRA K, KBBHPDO N-7 v+ 1-
FAFv /Y =A4 Y O'HNMR ORIEL D €~ VRBOBHE L - KERFKERFRI 7+
Ve -TH Y e VOVARETHY, HEICLIOTEBEEAVY £k, TrELEL
)Y VREOMEBEENL ODITVWEEZ SN AHES 2 ~ 3EHRY, FRRNS THE
HPM3 ZHOTERBELL, ZOHTROLESHELIILHEE L L GRAL,

WRABIEE (DFTH) © 7o 7 5 4 BSLYPHEHWT, ¥ X D REHBEZ KD 1,
COMBHETRHF BHCRBENTORVWETFHBOMRSTMO Ao TW B, HF i
TR ONLBEL OFEOSVAFHEESHIRFTE 5, KD X bKEKRD TR, BFI&ED
SHEHHNTVELEZONEDOT, HET (C, NBLUOKT) icxfL T diffuse % %
SUKERS6-31+G(d) %, %7, DFT Hicxtd 2% ME LT SCR="Tight + —7 — %
HOWTHEEZIT- 120

KM FOBRAHOHF LTk, REBEEXHVTRHF 6-31+G(d) 8LV
RMP2,/6-31+G(d) v S A TOBRMAMEOHBEIT - 120 /KIFRN D5y THERE O el g,
WA —IFEE e OMERE, VWOYWLIRINEE LTERL, WHATEREDTOEHGICELH
CEMERICHE (Self-consistent Reaction Field : SCRF) HiRAHW A, L L, ZOHRT
BIEEDFTH DK FLEEDF L OKEEAIT L 3 LEDOHRIEEN TRV, K
HTWHSCRF €70 & LT, FHEVEFMTHT § 5 Onsager DRINE £ F V2R MA L, &
DRIGGE F VTR, WHESTEBEERTEE a ) oRoERHoGucErh, 5FONERT €—
AV PREXDFREINCBRHIBAELIBIE 5, BEOSERL O& UL ERRIBES T ONE
FE—A Y b SHEALT, BEATOBTRED T A L+ — & L DLEICT 5o KT
DIEBSFHED ZEROEE a3 RBILYP,76-31+G(d) L ~ADFHETRD Iz, £/, K
BT TOBEES TOEE S RE{Ld 551 8I1d RBALYP,/6-31+G(d) L ~AT, KOFERLE
LTe=T7839 %M\, KEKPOERDH%E RHF,6-31+G(d) L ~NILOFFE» SRD I,

Sy F OB Id H 2K Population ###1 (Natural population analysis: NPA) %8 L U#
BRFT v ¥ ¢ (Electrostatic potential : EPS) & v #4115 CHelpG # (Charges from
electrostatic potential, grid method) & Mertz-Kollman-Singh (MKS) 7%ic & b kb7, NPA
FRIREL BT OEABMOFEFICK L TEREHV M TEHEETH S, F12, CHelpG &
LU MKS &1 & 2 53 FH O+ OER 1353 F DU B il A 0 o A 12 B (BF O &R 5
MICEBLIEV) PEUBIHER T VY v kD, ROLI L TKDONE, HTFHOLTO



HT42hZNOBETFO van der Waals FRICE L VEROKRE LTEFMEL, &F UL
NIRFOERKRE L THTAEEZL S, T D vander Waals B % 21 5 DEFOERO A H
LKl LTERT 5, COFOD van der WaalsHibdH 3 Wiz Z DEFED VL 2D HIC
RSB EZEE, TETKOONABELT vy v ARG ICHBINE L1, HE
MEB/N_FHETHERD %, van der Waals Hi EOZ N FNDOJFIcBIh YT oni SEBR 2 BET
LT BEFOBRETEENVI HETH B,

HRLER

Fig. LIEN-T AR 154 %y 7 V) v <4 v vHEBKD OMiE e HTOBESERT. BE
RFEVY e WP OEPN BRI FOI Vv 7+ A= vy (B OBV, kx4
TEIEMBHONT VS, EIT, N-AFAIL-FA*v/ V) ved v v HUEA2D2[D
N FoFAFAECBELTE, I-F4Fv/ V) vet vyl EEUEEE, FhEFho T
NEVEHE 3-T) KL, 2RO Kok s X FAREEAY (&2 L URES,
TUFVEICOVTIE 2 DDORESRY, 12EMOBEREEMEEKIC > O TORE#E & HTFOER
DEEEIT - T,

' H(15) iz R

-—C)™= -
O(9) ™= C(4) Hie) = c@

= ~0@/) I H(s

= HEoO® (18)

H13) H((11)

feem R e R

! H 5 n‘C4}Ig
’ s 6 n-CsHy
’ CzHs 7 n-CgHyy
4 n-C3H7

Figure 1. 1-¥F %2/ 20U vA L v HEFOBELEFES



SHEPRDOIFOEE

Table 1 icGMTD 1-F4+v/ V) veA vy 1 DERFECERE, &68, DTRKEE
SOETREME " HAERT, -7+ v/ V) A vy 1, I-F4F 9V A YV
Mk (2-7) OLEEOREAMEAOHEAERD L UHESA DML Table 1 DEE R LA L
FLT, fEAEMOEERSZ001AUTT, HABOEEREGLSUFToh -1k, HAE
B REAM R NLFETFOBBEOR VI, BEALEELIVIEERT,

Table 1. SHTODI-FF+>/SUv4L v 1P OEAIEE
REABLUSFRKERSORFRERS _EA

e B A O L i 4
R(N1-C2) 1.47 A(C2-N1-C6) 114.4
R(N1-C6) 1.47 A(N1-C2-C3) 109.0
R(C2-C3) 1.54 A(N1-C2-CT) 108.0
R(C2-CD) 1.54 A(C3-C2-CT 111.7
R(C3-C4) 1.53 A(C2-C3-C4) 111.5
R(C3-08) 1.42 A(C2-C3-08) 107.5
R(C4-C5) 1.53 A(C4-C3-08) 110.7
R(C4-09) 1.44 A(C3-C4-C5) 112.0
R(C5-C6) 1.53 A(C3-C4-09) 111.2
R(C5-010) 1.42 A(C5-C4-09) 111.5
R(CT7-017) 1.42 A(C4-C5-C6) 109.2
R (08-H20) 0.97 A(C4-C5-010) 111.4
R(09-H21) 0.97 A(C6-C5-010) 108.4
R(010-H22) 0.97 A(N1-C6-C5) 109.1
R(08-09) 2.90 A(C2-C7-017) 112.1
R(09-010) 2.97 A(C3-08-H20) 107.7
R(09-H20) 2.44 A(C4-09-H21) 108.6
R(09-H22) 2.42 A(C5-010-H22) 107.6
R(O17-H23) 0.97 A(CT-017-H23) 106.5
R(N1-017) 2.83
R(N1-H23) 2.31
D(N1-C2-CT7-017) 55.8
D(C2-C7-017-H23) —42.1
D(C3-08-H20-09) -17.2
D(C5-010-H22-09) 14.3
D(08-H20-09-H21) —94.2
D(010-H22-09-H21) 92.0
D(C7-017-H23-N1) 15.6

IhrE 5 OKBEOBHERT (08 &£ 010) &4 MoKEEOBHERT (09) OiE#z, &
b2 290A TH b, 08, H20, 09 DEFH LU 010, H22, 09 DFEFIE, B3& A LFE—FELE
whdT ey, 2o0KERF (H20 & H22) EMEFT 09 ENTWARESEZERL TY



ZIWEIND, 4HOKEE (09-H21) i3znzh, 08, H20 & 096 &LU 010, H22 &£ O9
po ¢ BRI LEETH Y, KEETH2 I 36E 5 okREF (HI2 &L HI4) E[FHU
HENEE LTV 3, FFEOHREESEIC L ST, LoFMA>VLTH, LAY 1LEEAL
L ExY YV ROBENE SN,

BRIAROED - Table 1 ITRENTVAHER, 174+ / V)4 vy 101
4 FoFyx FARONEEEC L BREBREED 1 5 TH b, N FoF v AFAERBLIT
by TOURLICH D, KR (O17-H23) @ O17 BTz 7+ v 7 7kF HI1 LE UEFETH %,
JETRIEESE R(O17-ND & R(H23-N1) #2834, 232A ¢k %, _ff D(CT-OIT-H23-ND
2156 ThsTELD, 017, H23 & N1 EFiREER—FHE Licd b, kb, H231E NI
BT ENTFRAKRBEEEKRL TV A EHEES NS,

SHEPOAFOBFREOTIRIVF—
SHBON-TLEN1-FA+v V) v=ed vy (1-7) ORERMERO A L BIRE
D x F V¥ —% Table 2 IT/RT,

Table 2. SHTD 1-FH+ /U Uv4 L VEREREED 2EAAY &

BFEEOIRIF—
L&y _imA BFIRE T RNVE—FE
C2-N1-C,-Cz°  HF zhu#-— A
li- JEHF B Kcal/mol

1 —592.09884

—631.40520
3a —164.6 —670.71890
3g 62.3 —670.71852 0.24
da —161.7 —710.03342
dg 62.2 ~710.33040 0.24
5a ~164.4 —749.34800
5g 62.4 —749.34779 0.14
6a —164.4 —788.66277
6g 61.8 —788.66251 0.16
Ta —164.5 —827.97752
g 61.7 —827.97722 0.19

a) NI-R = N1-Ca-Cb-R’.
b) D(N1-C2-C7-017) = 49~53°, D(C2-C7-017-H23) = —35~37°.

2T, MlAiESanaldT vFEEEERL, g0g 3T~ v BREEEXRT, £/, N-

FAELEOMAFLUvEEAFAVRET v FIREESEIEN TV S, Table 2D N-7 L& L
FHUAD 2 EHEOREREMAD . % L F -3 0.1~0.2 kcal/mol TH %,



SHAPDEFOEH
Table 3ICTHF L XA TOSHPO 1-F4Fv /Y vA vy 1EN-AFLFEHEIKL DT
D&M A NPA i, MKS % & U CHelpG i & 0 AL 7k AR T

Table 3. HF RICLB3THPD 1-FFF 2/ DU A L VOEFOER

-FAF v/ VY2 Ay Y ROETOEBH

NPA &% MKS i CHelpG
JEF 1 2 1 2 1 2
R=H R=Me R=H R=Me R=H R=Me

N1 -0.78  —0.64 -0.93  —0.38 -0.97  —0.50
c2 ~-0.08  —0.06 0.21 —0.32 0.23  —0.09
C3 0.10 = 0.10 0.25 0.26 0.32 0.25
C4 0.07 0.07 0.17 0.10 0.23 0.27
c5 0.10 0.10 0.34 0.35 0.36 0.33
Cé —-0.23  -0.22 0.08  —0.12 0.23  -0.03
c7 —-0.05  —0.06 0.20 0.38 0.33 0.42
08 ~-0.82  —0.82 077 —0.72 —0.78  —0.74
09 -0.83  —0.82 -0.71  —0.70 —0.73  —0.73
010 -0.82  —0.82 -0.77  —0.75 ~0.78  -0.76
H11 0.22 0.22 0.02 0.18 —0.01 0.09
H12 0.21 0.21 0.04 0.07 0.00 0.03
H13 0.23 0.23 0.11 0.15 0.07 0.08
H14 0.20 0.20 0.02 0.01 -0.00  —0.01
H15 0.24 0.24 0.11 0.17 0.06 0.15
H16 0.20 0.21 0.04 0.10 ~0.01 0.06
017 -0.82 — 0.83 ~0.66  —0.70 ~0.68  —0.70
H18 0.18 0.19 ~0.01  —0.02 -0.04  -0.05
H19 0.23 0.24 0.10 0.08 0.05 0.05
H20 0.51 0.51 0.47 0.45 0.46 0.45
H21 0.50 0.50 0.41 0.42 0.41 0.42
H22 0.51 0.51 0.46 0.45 0.46 0.45
H23 0.51 0.51 0.39 0.41 0.39 0.39

R 0.40 0.23 0.43 0.13 0.42 0.16

NPA, MKS % & U CHelpG ##13 & bICKFER - (C3, C4 & C5) Lkiciko&EM (+0.1e ~
+0.3e) %, FEHET (N1 &EZRKE (08 09, 010 &£ O17) kiz K& & DOEM
(—=0.7e ~ —1.0e) %, 7z, 73/ HOKKFET (R=H) L/KBREDOKEK - (H20-H23)
LIt K& R IEOER (+0.4e ~ +0.5e) 2@, RHEK/F (C2, C6, CT) Liz, NPAHIEH
O#ER (—0.1e ~ —0.2¢e) ZE L A, MKS #® & O CHelpG B EDER (+0.2e ~ +0.3e)
B, REBETFLEA LTI L2ToOKERF (H11-H16, H18, H19) kiz, NPA &
. +0.2e DERAEEL, LHAL, MKSH XU CHelpG #i3/MS R IEEBIUHOEMEE L, RIC
NHEOKZETE2 A FLVREICERL L ZOYRICO>VTERT S, NPALTE NIEFICD



WTOBRRDOZE A (L&Y 2 OBHR — (LAY 1 O&ER) 1£+0.15e TH Y, C2HETOERED
#Z134+0.0le TH > 720 NI FTORHBHORD B EHE (£ v 7/ 0fEi : H=2.1, C=2.5)
DEKCELBEELOND, N1 & CQQEFIODVWTOBEHEDE A (ka2 0EHR—Law1
OER) 1, MKSETEhEN+0.55e &£ —0.53¢ TH 0, CHelpG TR, FhEh+0.47e &
—0.32e TH-t, TH805, HECRHRFOBRRMEOEZICLD, NIFEF,»S C2EFIC, &
X, —0.5e 25 —0.3e DEBHBOBTHBETLILERLTV S,

Table 4 iIC 7V FVEORLE - -BETON-TLF N 1-FAr+ o/ VY w4 v vHFEEK
3-7) DIFEFDER%E NPA EkTRO 7 EHEMERERT, 7z, Table 5A, B i< i3 MKS T,
Table 6A, B iz i3 CHelpG & TR - [H F OB O EHER AR T,

Table 4. NPA EZICLB3THPDO N-7ILF ) I-FFF 2
JDUTA v UFEEROEFORR

NPA Hic & 55 FH DT OBR
L-FA%y ) U 24y HEA

RF 3a 4a 5a 6a Ta 3g 4g 5g 6g 7g

N1 —0.64 —0.64 —-0.63 —-0.63 —0.63 —0.64 —-064 —-0.64 —0.64 —0.64
C2 -0.06 —0.06 —0.06 —0.06 -—0.06 —-0.06 —0.06 —0.06 —0.06 —0.06
C3 0.10 0.10 0.10 0.10 0.10 0.10 0.10 0.10 0.10 0.10
C4 0.07 0.07 0.07 0.07 0.07 0.07 0.07 0.07 0.07 0.07
C5 0.10 0.10 0.10 0.10 0.10 0.10 0.10 0.10 0.10 0.10
C6 -0.22 —-0.22 -0.22 -0.22 -0.22 -0.21 -0.21 -0.21 -0.21 -0.21
C7 —0.06 —0.06 —-0.06 —0.06 —0.06 —0.06 —0.06 —0.06 —0.06 —0.06
08 -0.82 -0.82 —0.82 -—0.82 -—0.82 —-0.82 —-0.82 -0.82 -—0.82 -—0.82
09 -0.82 —-082 —-0.82 -—-0.82 -0.82 —0.82 —0.82 —0.83 -—-0.83 —0.83
010 —0.82 —0.82 —-0.82 —-0.82 -0.82 -0.82 -0.82 —-0.82 -0.82 -0.82
HIl 0.22 0.22 0.22 0.22 0.22 0.22 0.22 0.22 0.22 0.22
H12 0.21 0.21 0.21 0.21 0.21 0.21 0.21 0.21 0.21 0.21
H13 0.23 0.23 0.23 0.23 0.23 0.23 0.23 0.23 0.23 0.23
H14 0.20 0.20 0.20 0.20 0.20 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19
H15 0.24 0.24 0.24 0.24 0.24 0.24 0.24 0.24 0.24 0.24
H16 0.20 0.20 0.20 0.20 0.20 0.20 0.20 0.20 0.20 0.20
017 -0.83 —0.83 -0.83 -0.83 —0.83 —-0.83 —0.82 -0.82 -0.82 —0.82
H18 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19
H19 0.23 0.23 0.23 0.23 0.23 0.24 0.24 0.24 0.24 0.24
H20 0.51 0.51 0.51 0.51 0.51 0.51 0.51 0.51 0.51 0.51
H21 0.50 0.50 0.50 0.50 0.50 0.50 0.50 0.50 0.50 0.50
H22 0.51 0.51 0.51 0.51 0.51 0.51 0.51 0.51 0.51 0.51
H23 051 0.51 0.51 0.51 0.51 0.51 0.50 0.50 0.50 0.51
R 0.23 0.23 0.23 0.23 0.23 0.23 0.23 0.23 0.23 0.23




Table 5A. MKS ZICKB3KHEFO N-7IFIb 1-FF+ £
JoYTA Y UFREDORERFOER

MKS & & 33 FhOR T OB
=74 %y V) <4 v Fk

RF 3a 4a 5a 6a Ta SPHE & B
N1 —0.55 —0.57 —0.53 —0.53 —0.57 —0.55 = 0.02
C2 -0.35 -0.25 -0.30 —0.35 —0.24 -0.30 = 0.05
Cc3 0.38 0.28 0.25 0.28 0.25 0.29 £ 0.06
C4 0.17 . 0.24 0.24 0.21 0.28 0.23 = 0.04
C5 0.21 0.19 0.22‘ 0.26 0.15 0.20 = 0.04
C6 0.01 —0.04 0.00 —0.02 —0.01 —0.01 £ 0.02
C7 0.48 0.43 0.43 0.45 0.38 0.43 = 0.04
08 —0.74 -0.74 ~0.73 —0.73 —0.73 —0.73 + 0.01
09 —0.72 —0.72 —0.72 -0.72 —-0.73 —-0.72 = 0.0
010 —0.75 —0.73 —0.75 —0.75 -0.73 ~0.74 = 0.01
H1il 0.16 0.15 0.17 0.17 0.15 0.16 = 0.01
Hi12 0.03 0.05 0.06 0.05 0.05 0.05 = 0.01
H13 0.12 0.11 0.11 0.12 0.10 0.12 £ 0.01
H14 0.05 0.06 0.04 0.04 0.06 0.06 = 0.01
H15 0.16 0.17 0.16 0.16 0.16 0.16 = 0.01
H16 0.07 0.09 0.08 0.08 0.08 0.08 £ 0.01
017 —0.73 —0.73 —0.73 ~0.73 -0.711 -0.72 £ 0.01
H18 —0.06 —0.05 —0.04 —0.05 —0.03 -0.05 = 0.01
HI19 0.06 0.07 0.07 0.07 0.08 0.07 = 0.01
H20 0.45 0.46 0.46 0.46 0.45 0.45 £ 0.0
H21 0.42 0.42 0.42 0.42 0.42 0.42 £ 0.0
H22 0.47 0.46 0.46 0.46 0.46 0.46 = 0.0
H23 0.43 0.44 0.44 0.45 0.44 0.44 £ 0.01
R 0.23 0.22 0.20 0.22 0.23 0.22 £ 0.02




Table 5B. MKS ZICLB3FBHDO N-7 I+ 1-F++ 2
IOV TA L U BREDRFOER

MKS iz & 55 T DR T OB
I-74%y/ V) =4y v FE%

RF 3a 4a 5a 6a Ta SEIME B R
N1 -0.60 —-0.57 —0.48 —0.57 —0.59 —0.56 = 0.05
C2 —0.10 —0.20 —-0.19 —0.16 —0.20 —0.17 = 0.04
C3 0.18 0.25 0.29 0.33 0.35 - 0.28 = 0.07
C4 0.15 0.18 0.13 0.17 - 0.18 0.16 = 0.02
C5 0.21 0.27 0.26 0.31 0.28 0.27 £ 0.04
Cé 0.04 0.04. —0.03 0.03 —0.02 0.01 = 0.03
C7 0.25 0.33 0.28 0.31 0.39 0.31 £ 0.05
08 —0.72 —0.72 -0.73 —0.74 —0.74 —-0.73 = 0.01
09 —0.71 —0.71 —0.71 —0.72 -0.72 —-0.71 £ 0.01
010 —-0.75 —0.76 -0.75 —0.77 —0.76 —0.76 = 0.01
H11 0.13 0.12 0.13 0.11 0.10 0.12 £ 0.01
H12 0.09 0.06 0.05 0.03 0.02 0.05 = 0.03
H13 0.14 0.12 0.14 0.11 0.12- 0.13 = 0.01
Hl4 0.05 0.03 0.03 0.00 0.02 0.03 = 0.02
HI15 0.14 0.14 0.15 0.14 0.15 0.14 = 0.01
H16 0.07 0.06 0.08 0.05 0.07 0.07 = 0.01
017 ~0.67 ~0.70 —0.69 —-0.70 -0.72 —0.70 = 0.02
Hi18 0.02 0.00 0.01 0.01 -0.02 0.01 = 0.01
H19 0.10 0.09 0.10 0.09 0.07 0.09 = 0.01
H20 0.46 0.45 0.46 0.45 0.44 0.45 £ 0.01
H21 0.42 0.42 0.42 0.42 0.41 0.42 £ 0.0
H22 0.46 0.46 0.46 0.46 0.46 . 0.46 = 0.0
H23 0.40 0.42 0.41 0.42 0.43 0.42 £ 0.01
R 0.23 0.23 0.17 0.21 0.25 0.22 £ 0.03




Table 6A. CHelpG kIC&B3K[HPDO N-7IVFI 1I-FF+ 2
JoUTA L ERERORFORHE

CHelpG Bt X 25 FHORFOEM
1-FA¥v/ V) <4 v HEE

¥ 3a 4a 5a 6a Ta PiE & ERRE
N1 —0.59 —0.68 -0.64 —0.68 —0.74 —-0.67 = 0.05
C2 —0.20 —0.12 -0.10 -0.13 —-0.01 —=0.11 = 0.07
C3 0.33 0.35 0.29 0.31 0.34 0.33 £ 0.03
C4 0.27 0.26 0.30 0.29 0.36 0.29 £ 0.04
C5 0.28 0.33 0.27 0.28 0.27 0.28 £ 0.02
Cé 0.04 0.08 0.10 0.12 0.18 0.11 = 0.05
C7 0.47 0.45 0.46 0.47 0.43 0.46 = 0.02
08 —0.75 —0.76 —0.75 —0.75 -0.77 —0.76 = 0.01
09 —0.73 —0.73 —0.73 —0.73 -0.75 -0.714 = 0.01
010 —0.76 —0.717 —0.76 =0.77 —0.77 -0.77 £ 0.0
H1l 0.11 0.09 0.09 0.09 0.05 0.09 = 0.02
H12 0.01 0.01 0.02 0.01 -0.01 0.01 = 0.01
H13 0.08 0.08 0.07 0.07 0.04 0.07 £ 0.02
H14 0.01 —0.01 0.01 0.00 —0.01 0.0 = 0.01
H15 0.14 0.11 0.11 0.11 0.09 0.11 £ 0.02
H16 0.05 0.04 0.04 0.03 0.02 0.04 £ 0.01
017 —0.72 -0.72 —;0.72 —0.72 —-0.711 —-0.72 £ 0.0
H18 -0.06 —0.06 —0.07 —0.07 —0.06 —0.06 = 0.0
HI19 0.04 0.05 0.04 0.04 0.04 0.04 = 0.0
H20 0.45 0.45 0.45 0.45 0.45 0.45 £ 0.0
H21 0.41 0.41 0.41 0.41 0.41 0.41 = 0.0
H22 0.46 0.46 0.46 0.46 0.46 0.46 = 0.0
H23 0.41 0.42 0.41 0.41 0.41 0.41 = 0.0
R 0.26 0.28 0.24 0.29 0.29 0.27 = 0.02




Table 6B. CHelpG EIC K B3KHEHFD N-7 I+ 1-FF+
JOUTA L R MEOEF OB

CHelpG iz & 55 Fh OB T OB
L-7A%y 7 0) 24 v RSk

BF 3a 4a 5a ~ 6a 7a Sl L ERREE
N1 —0.74 —-0.74 —0.64 -0.71 —0.74 —-0.71 = 0.04
C2 0.14 0.12 0.00 0.03 0.07 0.07 = 0.06
C3 0.24 0.28 0.33 0.34 0.33 0.31 = 0.04
C4 0.30 0.30 0.28 0.26 0.29 0.29 + 0.02
Cd 0.30 0.32 0.32 0.31 0.30 . 0.31 £ 0.01
C6 0.16 0.15 0.11 0.14 0.19 0.15 = 0.03
Cc7 0.33 0.37 0.39 0.37 0.34 0.36 = 0.03
08 —0.76 —0.76 —0.76 —0.76 -~0.76 —-0.76 = 0.0 -
09 -0.74 —0.74 —-0.74 —0.73 -0.74 -0.74 = 0.0
010 —0.78 -0.78 —0.77 -0.77 -0.77 —-0.77 = 0.0
Hil 0.02 0.00 0.04 0.03 0.01 0.02 = 0.01
Hi12 0.02 0.00 —0.01 0.00 —0.01 0.0 = 0.01
Hi13 0.07 0.06 0.07 0.07 0.06 0.07 = 0.0
Hl4 —0.01 —0.02 -0.02 —0.01 -0.01 -0.02 = 0.0
H15 0.10 0.10 0.11 0.10 0.09 0.10 £+ 0.01
H16 0.01 0.00 0.02 0.01 0.00 0.01 £+ 0.01
017 —0.68 -0.69 —-0.70 —=0.70 —0.69 —0.69 + 0.01
H18 —0.03 ~0.04 —0.04 —0.03 —-0.02 —=0.03 = 0.01
H19 0.06 0.05 0.05 0.05 0.06 0.05 £ 0.01
H20 0.46 0.45 0.45 0.45 0.45 0.45 = 0.0
H21 0.42 0.41 0.41 0.41 0.41 0.41 = 0.0
H22 0.46 0.45 0.46 0.46 0.46 0.46 = 0.0
H23 0.38 0.39 0.39 0.39 0.40 0.39 = 0.01
R 0.29 0.30 0.24 0.28 0.29 0.28 = 0.02

NPABE 7T v+ VEORKE, BXUTVFVEORN - -FKBE 37 OETFIcHL, E&
ALTRILEREHI X 2, BRIZEBRED 2 7L vEOHE TV VEOREBIKE LTV, M
KSii& CHelpG I X 2B, TAFAREBEDLBE I EILE-Thd, TAFIEOREOR
WIZE->Th, BRKTO0.2e81LT 5, RILHEHEBLIVRIL 7 v+ VEOBETH, BHFOD
BHRETNZNORTFT, BU-1EERT, 20T, 5EEON-7 L+ VERKOETF O
BRI & R % 23K, Table 5A, B# XU Table 6A, BitRd, 2 BEOREREM
EOENENORTFOBRIOFEME R, C2HTFOBHMOTEL2RE, EEFEZOGKFEANTIE
LALRILETS 3, ORI, C2RFARE, ZNZNORTFOBMIZT L+ VEOEE
DEVICEYD, SYFARERTEIEERLTVS, THbL, HTFOFEHE L TOER I,
TUFNVEOREICS, AFLyEOMKIcd, BEASHAMIKELREVI LARLTYL 3,



LipL, T VEORENEDLLZLICLD, CCHTOFEOER LT 2BAIEIZHS»
TRV,

BFHEERY AN EXOSHROAFORFOBE

SEHD I-FA%y/ V) w4 v vREEE (1, 25 6) OMP2 L~ATOREFOER% NPA
W, MKS#:, #X0 CHelpGH:TR® o #H% Table 7ISRT, 25 n/ kR 3RO HF
VAL TOFERROBEMERBLALFEL TS 5,

Table 7. MP2 L XJILTD NPA, MKS, & U CHelpG EIZ&K D
1-FF%2 /o024 L URBKORFOER

NPA 7 MKS # CHelpG i
174 % v/ V)4 v v EEk
1 2 6a 1 2 6a 1 2 ba
R R R

B H CH; CsHy H CH; CsHy H CH; CsHj
N1 —0.74 —0.58 —0.57 —0.94 —0.42 —0.57 —0.98 —0.53 —0.72
c2 —0.12 —0.11 —0.11 0.23 —0.30 —0.30 0.26 —0.04 —0.08
c3 0.04 004 0.04 0.20 022 0.24 0.28 0.21 0.27
c4 0.0l 0.01 0.01 0.14 0.07 0.8 0.22 0.26 0.28
c5 0.04 004 0.04 0.30 032 0.2 0.32 029 0.24
C6 —0.28 —0.27 —0.27 0.10 —0.08 0.01 0.26 0.02 0.17
c1 —0.11 —0.12 —0.12 0.17 036 0.41 0.31  0.39 0.45
08 —~0.78 —0.78 —0.78 —0.74 —0.69 —0.70 ~0.75 —0.72 —0.72
09 ~0.78 —0.78 —0.78 —0.68 —0.67 —0.69 ~0.70 ~0.71 —0.71
010 ~0.78 —0.77 —0.71 ~0.74 —0.73 —0.73 —0.76 —0.74 —0.74
HI1 0.24 024 024 002 017 0.6 —0.02  0.08 0.07
HI2 0.23 0.23 023 0.05 0.08 0.06 0.00 0.03 0.0
HI3 0.25 0.25 0.25 0.12 015 0.13 0.07 0.08 0.07
H14 0.21 021 0.21 0.02 0.02 0.04 —0.01 —0.01 0.0
H15 0.26 0.26 0.26 0.11 017 0.16 0.06 0.4 0.10
H16 0.22 022 0.2 0.03 0.09 0.07 —0.02  0.05 0.02
017 ~0.78 —0.79 —0.79 —0.64 —0.67 —0.70 —0.66 —0.67 —0.69
H18 0.20 021 0.20 0.00 —0.02 —0.04 ~0.04 —0.05 —0.07
H19 0.25 0.25 0.2 0.11  0.09 0.08 0.06 0.05 0.05
H20 0.51 0.51 0.51 0.47 045 0.45 045 045 0.45
H21 0.50 050 0.50 0.41 042 0.42 041 041 0.41
H22 0.51 0.51 051 045 045 0.45 045 045 045
H23 0.50 0.50 0.50 0.39 040 0.44 0.38 0.38 0.40
R 0.41 0.21 0.21 043 014 023 0.42 018 0.30




BRFOBMICHT2ETHBEOMBEHOhICT 2201, MP2 LRIV TOTOERE HF
LRV TCOBMEBDOES Table 8 iR,

Table 8. BFHEERYANILED I-FAFL/ DU va o vFHEED
BRFoOBHOEL

BrjD#E A = Charge (MP2) — Charge (HF)

NPA # MKS#: CHelpG

=74 %y vy <4 v Mk

1 2 6a 1 2 6a 1 2 6a
R R R
FHF H CH, CgHy H CH; CsHy H CH; CsHy,
N1 0.04 0.06 0.07 —0.01 —0.03 —0.04 —0.01 —0.03 —0.04
C2 —0.056 —0.05 —0.05 0.02 0.02 0.06 0.03 0.05 0.05
C3 —0.06 —0.06 —0.06 —0.06 —0.04 -0.04 —0.04 -0.04 -0.04
C4 -0.06 —0.06 —0.06 —0.03 —0.03 —0.03 —0.01 —-0.01 -0.01
Ch —0.06 —0.06 —0.06 —0.04 —0.03 —0.04 —0.03 —0.04 —0.04
Cé —0.05 —0.05 —0.05 0.02 0.04 0.04 0.03 0.05 0.05
C17 —0.07 —-0.07 —0.07 -0.03 —-0.03 -0.04 —0.02 —0.02 -0.02
08 0.04 0.04 0.04 0.03  0.03 0.03 0.03 0.03 0.03
09 0.04 0.04 0.04 0.03 0.03 0.03 0.02 0.02 0.02
010 0.04 0.04 0.04 0.02 0.02 0.02 002 0.02 0.02
H11 0.02 0.02 0.02 0.0 —-0.01 —-0.01 —0.01 —0.02 —0.02
H12 0.02 0.02 0.02 0.01 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
H13 0.02 0.02 0.02 0.01  0.01 0.01 0.0 0.0 0.0
H14 0.02 0.02 0.02 0.01 0.01 0.01 0.0 0.0 0.0
H15 0.02 0.02 0.02 0.0 0.0 0.0 0.0 -0.01 —0.01
H16 0.02 0.02 0.02 0.0 -0.01 -0.01 -0.01 —0.01 -0.01
017 0.04 0.04 0.04 0.02 0.02 0.03 0.02 0.03 0.03
H18 0.02 0.02 0.02 0.0 0.0 0.01 0.0 0.0 0.0
H19 0.02 0.02 0.02 0.01 0.01 0.01 0.0 0.0 0.0
H20 0.0 0.0 0.0 0.0 —-0.01 0.0 ~0.01 -0.01 -0.01
H21 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
H22 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 —0.01 -0.01 —0.01
H23 0.0 0.0 -—0.01 -0.01 —0.0t ~0.01 —0.01 —-0.01 —0.01
R 0.01 —0.02 —0.02 0.01 0.01 0.02 0.0 0.01  0.01




BFHBESEO Ahohic &%, KEFERFLOERT (C, N&O) OBERMB LD KELE(
T5, COERXD, NEBBEMAESOBERFIMLTRE, BETHELED 2HENEETHS
LEZ o3, NPAEKETIE, C2, C3, C4, C5, C6 BLUCTORFOHEMIBHF L kD
MP2 L <XV T, —0.05e 2> > —0.07e ML TW5, N1, 08, 09, 010 & O17 DFEFizxt L TIE
BRA+0.04e D> 5 +0.07e MT %, MKS#H, BLU CHelpGETIE NPAE L IZ & A LRIR
DOEH, $7bBL, C3, C4, C5 CTiTxt L CIXAEHRH, 08, 09, 010 & O17 FHFicx LIEE
FiAs ¥EMd 5, LAL, N1, C2 & C6EFicxt L MKS#, & U CHelpG T3, NPA &ic
KBERERN Y, FHSOENH, T70bb, AEMI—0.0le » 5 —0.04e DIEME, C2 & C6
JEF ot LIEBR A5 +0.02e 2> & +0.05e ¥4i04 5,

KEEBDHTFOME

Table 9 iZ/KAKPTOHCERERIGE (SCRF) OHBEICHKBEBR I-TAFLT A+ /) Y
V=4 v rEEE 4, 2, 3a-Ta) OHFTHE a,E2RT,

Table 9. N=7Z/I* I 1-FF%x >/ 2074 > FH8KD

SFEEY

ftan R ag (A)
H 4.54
2 CH, 4.65
3a 02}15 4.81
4a n-CyH, 4.84
Sa H7C4H9 4.95
6a n-C5Hy, 5.10
7a n’CGHm 5.25

a) FFHEEDEEIF RBILYP/6-31+G(d)
Volume SCF=Tight Tfth i,

KBBPD1-7F* >/ 7)) ve4 vy 1 OFGGHM, #af, "MfAd Table 1iZRsn
TWAEHTD 1-FA+ v/ V) v=q vy | OESHE, #6861, THALEBEALELT
Hotzo BEF (C, N, OFF) HoEAEHRITHOEAE, BEALHELTHY, BER
FEAREFOIESIEBOBE D IZBEAT0.03A & -7, KB ESHPTONTORKEHE
THAEOEREFNEFN, BKT04L E2 Th-oto £, N-TAFVI-FrFv /Iy veAg
vV (2, 3a-Ta) OKEHhE ST TOSTFOMRSIERM, SOALTHAOE ORERD T A
Frs VY o4 v yHF 1 OMOGERE BAAL _HAOELRBLALRILTH 1, HOE



BENIGEREMUDOFELNLTIE, N-TALFV1I-FAFv/ V) ved vy v REEKOHTFOHE
#i, BRICEEACEELINBVWIEERLTWL S,

KBEPOSFOBFREDOT RN F—
SHPBLUKAERPTON-TLFNI-FAFv/ V) r=4 vy (1, 2, 3a-Ta) ODETIK
BED = X V¥ — % Table 10 IL7R" 9, KBRFOHFOBTIREO = X V¥ - BKAHEPTO = %
WFE—ZL 5XTO0.1H 5 0.2keal/mol I EEL, 7+ VEBRED A F L vyEoBICE,
FEASRELIS O,

Table 10, [HEPEKARTD N-7ILFI I-FFF /DU
A UHREEOBFIRED T RILE—

BFRE X LF— T RNF -
(RFBED) (kcal/mol)
Rt R &l Tk BK — <A
la H —092.09884 —592.09913 —0.18
2a CH;, —631.40520 —631.40546 —0.16
3a CyHj -670.71890 —670.71911 —0.13
4a n—CgH; —710.03342 —710.03366 —0.15
5a n-C,Hy —749.34800 —749.34822 —0.13
6a n—-CgHy; —788.66277 —788.6630 —0.14
Ta n—CgHy3 —827.97752 —827.977172 -0.13

KBBRPOREFOBH

Table 11 ic HF L XAV TORHEB L UOKBKFO 1-F42Fv /P Y24 v v 1 BEFOEBR%:
NPA 7, MKS i# & O CHelpG iz & DI L BB ER T, WFhoFBAE TS, Kh
BLOKBKEBD1-F4+v /D)2 A vV IDBETFOBRIIZIEIEASTEDLE W, B,
N-TWFW1-FAFv /) IY) vl v DT (2 & 3a-Ta) DOFEFOER &KMHD & FKd
TREALEUTH -7, HOEBESKICEBELUOHEL AL THE, BEPON-7LF L 1-F
AF /) VY 2 v vy RTFHORFOENRSHEPOSFORFOEREIZEALELTH S
CEERL, I-F4F v/ VY v2A vy BFHORTOEME, 3EASBEOHEES I
WIEERLTWV S,



Table 11. HF £IL& B3 1-FFF L/ P2U9A42 210
SHE L VKBEPORFOER

I-FAFxv /)24 v 1 ORFOER

NPA & MKS # CHelp #:
R+ S TKVEH A8 IKIE & KB
N1 —-0.78  —0.78 -0.93  —0.93 097  —0.98
C2 -0.08  —0.08 0.21 0.21 0.23 0.23
c3 0.10 0.10 0.25 0.26 0.32 0.33
C4 0.07 0.07 0.17 0.18 0.23 0.26
C5 0.10 0.10 0.34 0.34 0.36 0.34
C6 -0.23  —0.23 0.08 0.08 0.23 0.24
C7 ~0.05  —0.05 0.20 0.22 0.33 0.32
08 ~0.82  —0.82 077 —0.77 ~0.78  —0.79
09 -0.83  —0.83 -0.71  —0.7 ~0.73  —0.74
010 —0.82  —0.81 077 —0.77 —0.78  —0.78
HIl 0.22 0.22 0.02 0.02 0.0  —0.03
HI2 0.21 0.21 0.04 0.04 0.00  —0.01
H13 0.23 0.23 0.11 0.10 0.07 0.06
H14 0.20 0.20 0.02 0.01 ~0.01  —0.02
H15 0.24 0.24 0.11 0.11 0.06 0.06
H16 0.20 0.21 0.04 0.04 ~0.01  —0.01
017 ~0.82  —0.83 ~0.66  —0.67 —-0.68  —0.69
H18 0.18 0.18 -0.01  —0.01 —0.04  —0.04
H19 0.23 0.23 0.10 0.09 0.05 0.05
FH20 0.51 0.51 0.47 0.47 0.46 0.46
H21 0.50 0.50 0.41 0.41 0.41 0.41
H22 0.51 0.51 0.46 0.45 0.46 0.46
H23 0.51 0.51 0.39 0.40 0.39 0.39
R=H 0.40 0.40 0.43 0.43 0.42 0.42
¥ W

SHbBLUOKBRITO I-F4F v V) w4 v vy HEEE 1-1) o HF VXL TOE,
BIUBTHEOHELZELHELERETS, BETOBMETVFLVROAF L VEOK (5
WIIRREFOR) L ollicizfEEE®RIEED sl - 1,
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