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Etude des spectres électroniques de quelques p. quinones polycyeliques
par la méthode de Pariser-Parr-Pople

Par
CLAUDE LErBovicl et JEAN DEscaames

Le calcul des transitions de type 7 — z* entre 1’état fondamental et les états singulets
monoexcités des p. benzo, naphto 1 — 4, anthra 9 — 10 et anthra 1 — 4 quinones a été effectué
par la méthode de Pariser-Parr-Pople, avec intéraction de toutes les configurations mono-
excitées. Les transitions n —n* ont été également étudiées par une méthode empirique. Les
résultats obtenus permettent de rendre compte des spectres expérimentaux.

7 —m* type transitions between the ground and singlet monoexcited states of four p.
quinones (p. benzo, 1 — 4 naphto, 9 — 10 anthra and 1 — 4 anthra) have been computed by
means of the Pariser-Parr-Pople’s method, including interaction between all monoexcited
configurations. n — #* transitions have been estimated, using an approximate method. The
results are in satisfaying agreement with experimental data.

Es wurden z — 5% Ubergiinge zwischen Grundzustand und einfach angeregten Zustinden
von vier p-Chinonen (p-Benzo-, 1,4-Naphto-, 9, 10-Anthra-, 1,4-Anthrachinon) mit Hilfe der
Pariger-Parr-Pople-Methode berechnet, unter Einschlufl der Wechselwirkung aller einfach
angeregten Konfigurationen. n — s* (fberginge wurden mit einer Niherungsmethode unter-
sucht. Die Ubereinstimmung der Ergebnisse mit den experimentellen Daten ist zufrieden-
stellend.

Si les p. quinones ont déja fait Iobjet de nombreux travaux théoriques dans
le cadre de la méthode empirique de Hiickel [8, 17, 21, 22, 31, 35], par contre, &
notre connaissance, la p. benzoquinone seule a été étudiée par des méthodes plus
élaborées [2, 1, 18, 19, 23, 42].

Les calculs exposés ici concernent les p. benzo, naphto 1 — 4, anthra 9 — 10 et
anthra 1 — 4 quinones. Si les trois premieres ont été l'objet d’examens expéri-
mentaux dans des conditions diverses {3, 7, 9, 12, 13, 27, 30, 35, 39, 41], par contre
Panthraquinone 1 — 4 n’a été étudide qu’a I'état dissous et par deux des auteurs
seulement [13, 35].

Pour chacune des quatre quinones, les résultats rencontrés dans la littérature
donnent les renseignements suivants, faisant apparaitre trois principales régions
spectrales, (les valeurs des maxima d’absorption pouvant différer suivant les
solvants utilisés):

La bande de la région I, en ce qui concerne les p. benzo, naphto 1 — 4 et
anthra 9 — 10 quinones, a été attribuée, d’aprés ses caractéristiques expérimen-
tales, & une transition du type n —xz* [40].

Pour pouvoir effectuer des comparaisons, nous n’utiliserons dans la suite de ce
travail que les résultats obtenus pour les quatre quinones par HARTMANN et
LorENZ [13] en solution dans le dioxanne et PoQueT [35] en solution chlorofor-
mique.
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Tableaw 1. Revue bibliographique des résultats expérimentoux

Moléeule Région T Région IT Région IIL

p. benzoquinone de 410 & 490 mp de 276 & 296 mp. de 238 & 250 my.
[3. 9,10, 13, 28, 30, Bande & structure 1 maximum 1 maximum

34, 39] vibrationelle suivant ~ d’absorption d’absorption

naphtoquinone 1 — 4
16, 9,12, 13, 28, 35, 40]

anthraquinone 9 — 10

19, 13, 28, 35, 40)

anthraquinone 1 — 4

les solvants
Emax ~ 30

de 415 & 435 mp

Emax ~ D0

de 295 a 415 my.

Emax ~ 100

de 405 4 414 myp.

gmax ~ 400

de 286 & 340 my.
2 maxima
d’absorption
Emax ™~ 3000

de 322 4 327 mp.
1 maximum
d’absorption
Emax ™~ 5000

de 295 4 359 my.
jusqu’a 4 maxima

Emax ~ 20000

de 241 5 260 my.
jusqu'a 4 maxima

gmax ~ 22000

de 251 & 275 my.
jusqu’d 3 maxima

Emax ~ 50000

de 236 & 260 my
2 maxima

[13, 35}
d’absorption
emax ~ 60000

d’absorption

Emax ~ 5000 emax ~ 20000

1. Conditions de caleul

1. Méthode

Nous avons employé la méthode de PARISER-ParR-PorLE [33, 34], les orbitales
moléculaires étant supposées construites sur des orbitales orthogonalisées de
Lowpin [25], avec une correction systématique des charges effectives de Slater
et des grandeurs qui en dépendent (potentiels d’ionisation atomiques, intégrales
mono et bicentriques) [24]. Nous avons de plus supposé constante, comme la
plupart des auteurs, la contribution des intégrales de pénétration. Nous avons
tenu compte dans nos caleuls de intéraction de toutes les configurations singulets
monoexcitées des seuls électrons s du systéme conjugué*.

2. Qéométries moléculaires

Nous avons choisi la valeur 117° 30" pour les angles (6 — 1 — 2) de la p. benzo-
quinone, (9 — 1 —2) de la naphtoquinone 1 — 4, (13 — 9 — 11) de Panthra-
quinone 9 — 10 et (11 — 1 — 2) de l'anthraquinone 1 — 4 d’aprés les résultats
cristallographiques [71, 38, 43], les autres angles des cyecles quinoniques s’en
déduisant; la valeur 120° a été uniformément adoptée pour les angles des noyaux
benzéniques adjacents au cycle quinonique [11, 38].

La longueur des liaisons carbonyle a ét6 supposée constante et égale & 1,225 A
comme dans I’aldéhyde formique [14], ce qui correspond d’ailleurs aux détermina-
tions récentes de la longueur de la liaison C=0 dans quelques quinones [17, 43].
Nous n’avons pas pu conserver pour les doubles liaisons C=C trés localisées des
quinones ,,vraies” les longueurs obtenues par les cristallographes (~ 1,32 A),

* Les caleuls ont été effectués sur 'ordinateur I.B.M. 704 de I'Institut Blaise Pascal du
C.N.R.S. & l'aide d’mn programme de calcul réalisé par M. G. Bssis du Centre de Mécanique
Ondulatoire Appliquée.
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Fig. 1. Numérotation des atomes, axes de référence et symétries des molécules supposées planes

inférieures & celle de 1'éthyléne. Aussi avons nous préféré les déduire des dia-
grammes moléculaires précédemment obtenus dans le cadre de la méthode empiri-
que de Hiickel [8], en utilisant une relation analogue & celle proposée par Courson
et LongUET-HIccns [6].

13,87 Pee
do—c = 1,543 — T+ 29 pos (valable pour 0 < pee < 1).
Nous avons ainsi adopté les longueurs suivantes:
p. benzoquinone: dis=1,48 A
das = 1,36 A
naphtoquinone 1 — 4: dip = dio = 1,48 A
des = 1,36 A

d3—7 = d7—8 = d9~10 = 1740 A

anthraquinone 9 — 10: dy—p = di-1y = da—g = dy1—2 = 1,40°A
dg—1; = 1,48 A

anthraquinone 1 — 4: dy 3 = 1,36 A
dS*ll = d9~—14 = d8—14 = d7—‘8 == dﬁﬂ — d13*14 = d11—12 =
=140 4
dl—g = d1~11 = 1,48 A .

En Appendice (Tab. 9), & titre de vérification de leur validité, les distances
postulées sont comparées a celles que I'on obtient & partir des diagrammes molé-
culaires calculés pour 1’état fondamental des molécules par la méthode du champ
autohérent.

23%
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3. Parametres

Avant correction des charges effectives, nous avons utilisé pour les potentiels
d’ionisation, les électroaffinités et les charges de Slater, les valeurs suivantes:

I°(C)=1122eV  A°(C)=0,69eV  Z°(C)=3,25
I°(0)=17,17eV  A°(0) =287eV  Z°(0) =4,55.

Pour les intégrales de ,,coeur™ relatives aux liaisons C-C de la molécule, nous
avons adopté une loi exponentielle analogue & celle proposée par ParISER et
Parr [33]

peenr = — 2423 e~ 494 (BoceneV, decen A)

qui permet, dans nos conditions de caleul (intéraction de toutes les configurations
monoexcitées) de reproduire avec une erreur inférieure & 29 I'énergie des transi-
tions

1By ~ 14, de I’éthylene (doc = 1,353 A)

Ty ~ 144y du benzeéne (doe = 1,397 A) .

Le parametre de ,,coeur’ relatif a la liaison carbonyle des composés quinoni-
ques a été fixé & — 2,36 eV, de facon & retrouver l’énergie associée & la transition
expérimentale la plus intense du spectre électronique de la p. benzoquinone [23].

Cette valeur, nettement inférieure & celles jusqu’a présent utilisées pour des
calculs analogues sur des composés carbonylés [1, 2, 19, 26, 32], mais trés proche
de celle évaluée semi-théoriquement par OHNo [29], situe & 185 mu la transition
L4, =14, du formaldéhyde, en bon accord avec linterprétation du spectre
expérimental donnée sans référence par JA¥rE et OroHIN [16] dans leur récent
ouvrage.

1I. Résultats théoriques

1. Transitions du type m — n*

Dansg les Tab. 2 — 5, nous ne reproduisons les résultats, obtenus apres intérac-
tion de toutes les configurations monoexcitées, que pour les énergies de transition
du type m —x* inférieures & 7 eV. La grandeur et la direction relativement aux
axes précédemment indiqués (Fig. 1) du moment @), ainsi que la force d’oscillateur
f, associées & chaque transition sont également indiquées.

Tableau 2. Specire théorigue de la p. benzoquinone

Transition A E (evy Qi £

14, <14, 0,000 Référence Référence
LBig <14, 4,482 0 0

1By, 14, 5,052 1438 (y) 0,914

14y «— 144 6,373 0 0

1 Boy <14, 6,739 0257 () 0,039
1By <14, 6,813 0 0

14, <14, 6,850 0 0

1By, <14, 6,911 0473 (x) 0,136
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Tableau 3. Spectre théorique de la naphioquinone 1 — 4

Transition NE vy Qi) f

T4, <14, 0,000 Référence  Référence
1B, <14, 4,229 0,303 (y) 0,034
14, <14, 4,257 0,495 () 0,091
1B, <14, 5,002 0,910 (y) 0,362
14, <14, 5,358 0,817 (x) 0,313
1B, <14, 5,558 0,870 (y) 0,367
1B, <14, 6,264 0,607 (y) 0,202
14,14, 6,281 0,341 () 0,064
1B, <14, 6,654 0,734 (y) 0,313
14, <14, 6,689 0,892 () 0,466
14, <14, 6,911 0,153 () 0,014

Tableau 4. Spectre théorique de Uanthraquinone 9 — 10

Transition 1A E ev) Q) f

14, <14, 0,000 Référence  Référence
1By« 14, 4,242 0 0
1By, <14, 4,293 0,755 (r) 0,214
14, <14, 4,373 0 0
1B3, <14, 4,554 0,809 (y) 0,260
14, <14, 5,358 0 0
1Bsy, <14, 5,453 1,506 (x) 1,081
1B, <14, 5,557 0 0
1Bs, <14, 5,713 0,534 (y) 0,142
1By <14, 6,093 1,136 (y) 0,688
1By <14, 6,346 0 0

14, <14, 6,423 0 0
LBy <14, 6,490 1,213 () 0,834
1Bg, <14, 6,766 1,230 (y) 0,894
1Bs. 14, 6,787 0,439 (z) 0,114
14, <14, 6,875 0 0
1By <14, 6,882 0 0

Tableau 5. Spectre théorique de Uanthraguinone 1 — 4

Transition LAE oy QL f

14, <14, 0,000 Référence  Référence
14, <14, 3,700 0,678 (x) 0,149
1B, 14, 3,882 0,298 () 0,030
14«14, 4,599 1,025 (») 0,423
1B, <14, 4,743 0,320 (y) 0,042
1B, <14, 5,024 0,704 (y) 0,218
1B, <14, 5,377 1,307 (y) 0,804
14,«14, 5,560 0,988 (z) 0,475
14, <14, 5,829 0,909 (x) 0,421
1B, <14, 5,880 0,287 (y) 0,042
1B, « 14, 6,179 0,100 () 0,005
14, 14, 6,355 1,141 (z) 0,723
1B, «- 14, 6,430 0,687 (y) 0,265
14, <14, 6,644 0,433 () 0,109
1B, <14, 6,649 0,318 (y) 0,059

14, <14, 6,854 0,229 (x) 0,031
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2. Transitions du type n — n*

N’ayant pas introduit dans le calcul les électrons de paires libres des atomes
d’oxygeéne, nous voudrions tenter, par une approximation empirique, d’évaluer,
a partir des énergies des orbitales moléculaires autocohérentes, I’énergie corres-
pondant & une transition n - z* entre états singulets.

Dans la méthode du champ autocohérent, énergie nécessaire & l’excitation
d’un électron d’'une orbitale moléculaire m, & une orbitale moléculaire =} est
donnée, pour la transition singulet fondamental — singulet monoexcité, par

IAEna—)n;k = €p— €q — Jab + 2 Kab - [34]

Les résultats obtenus avant intéraction des configurations pour les transitions
n —x* des quatre quinones étudiées s'expriment, en premiére approximation,
comme nous 'avons vérifié graphiquement, en fonction de e, et e, per une relation
linéaire

NEyon¥ =~ Aey —eq)+ B.

Une telle relation peut vraisemblablement étre étendue au cas des transitions
n — ¥,
On aurait donc:
AE,, .~ A (ep — e} + B .

Si enfin, nous supposons que P'énergie associée aux orbitales ¢, des paires libres
reste pratiquement constante pour les molécules étudiées qui forment une série
cohérente (ce qui revient i admettre que le premier potentiel d’ionisation des
électrons de ces paires libres ne varie que peu dans ces composés), on a:

B, ¥~ A'ey+ B .

Y

On peut calculer les coefficients 4’ et B & partir des résultats expérimentaux
relatifs & la p. benzoquinone et la naphtoquinone 1 — 4 [35], obtenant ainsi:

B, nt ~ 0,236 ¢, + 4,034 (eneV)

relation qui permet de situer respectivement a 3,00 eV (415 mu) et 2,97 eV
(418 my) les transitions n -z} de 'anthraquinone 9 — 10 et de I'anthraquinone
i—4.

1. Comparaison avee les résultats expérimentaux

1. Confrontation des résullats

Dans les Tab. 6 — 8, nous avons groupé les résultats théoriques et expéri-
mentaux pour chacune des régions spectrales précédemment envisagées (cf: Tab. 1).

Cette région correspond aux transitions # —z* des premiers composés. On
peut remarguer que la valeur calculée de la transition n — 57 pour 'anthraquinone
9 — 10, par utilisation de la formule empirique mentionnée plus haut, est en bon
accord avec les résultats expérimentaux.

Les transitions n --n* des quinones sont, en admettant la planéité de ces
molécules, théoriquement interdites compte tenu des symétries des orbitales
concernées et ne se traduisent done que par des bandes de faible intensité, dont
Pexistence et la structure vibrationelle ont déja été analysées, surtout dans le cas
de la p. benzoquinone [15]. Nous ne reprendrons pas ici la discussion de Pintérac-
tion ,,vibronique‘ qui permet de les observer.
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Région 1
Tableau 6
Résultats expérimentaux
Molécule Résultats théoriques  d’aprés HartMaNN et  d’aprés PoQuet [35]
Lorenz [13]
AE (eV) f AE (V)  emax AE (€V)  emax
p. benzoquinone (2,83)2 0 2,73 — 2,83 20
naphto-
quinone 1 — 4 (2,92)= 0 2,96 40 2,92 40
anthra-
quinone 9 - 10 3,002 0 3,10 80 3,07 100
anthra-
quinone 1 ~ 4 3,88 (y) 0,03 3,07 3200 3,00 5000
3,70 (=) 0,15
2,972 0

s Transition n — =¥,

On peut remarquer que seule l'anthraquinone 1 — 4 présente, d’apres les
résultats théoriques, deux transitions s —z* dont une d’intensité moyenne &
cdté de la transition » —a}. La bande large expérimentale dont le maximum
d’absorption se situe aux environs de 3 eV correspond donc trés certainement aux
transitions 7w —z* et la bande n —x* s’y trouve masquée. L’épaulement précé-
demment observé par PoQuET & 517 my, est dfi & une impureté [5].

Seule la p. benzoquinone ne devrait pas présenter de bande dans cette région,
la transition Bjy; < 4, 3 4,48 eV étant théoriquement interdite. Des analyses de

Région I1
Tableau 7
Résultats expérimentaux
Molécule Résultats théoriques  d’aprés HarRTMANN et d’aprés Poquer [35]
LoreNz [13]
AE (eV) f AE (eV) Emax AE (eV) Emax
p. benzoquinone 4,48 0 4,34 200 4,28 300
naphtoquinone 1 ~ 4 4,26 (x) 0,09 3,80 3000 3,71 3000
423 (y) 0,08
anthraquinone 9 — 10 4,55 (y) 0,26 3,84 6000 3,80 5000
4,37 0
429 (x) 0,21
4,24 0
anthraquinone1 — 4  5,36% (y) 0,80 4,36 11000 4,30 16000
5,022 (y) 0,22 4,22 11000 4,14 20000
474 (y) 042 3,62 1800 3,92 5000
4,60 () 0,04 3,46 2000

* Ces transitions sont également reprises dans le tableau relatif & la région III, car pour
ce composé, il est plus difficile, tant du point de vue théorique qu’expérimental, de séparer les
deux régions aussi nettement que pour les trois premiers.
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Pexistence et de la structure de la bande expérimentale de la région de 4,3 eV ont
été faites [15, 37, concluant a I'intéraction avec la bande permise By, <« Ay de la
région ITT par Vintermédiaire des vibrations intramoléculaires. La faible intensité
de la bande expérimentale & 4,3 eV est ainsi justifiée.

Les résultats théoriques laissent prévoir dans le cas des autres quinones des
systeémes de bandes 7z -~ n* susceptibles d’étre intenses, en particulier celles de
Panthraquinone 1 — 4.

Les spectres expérimentaux de la naphtoquinone 1 — 4 et l'anthraquinone
9 — 10 présentent dans cette région une seule bande assez large résultant sans
toute de la superposition de deux transitions voisines dont les moment seraient
perpendiculaires.

L’anthraquinone 1 — 4 présente un systéme plus complexe, d’ailleurs difficile-
ment séparable de la région ITI. On peut remarquer dans les résultats théoriques
que les transitions ayant les forces d’oscillateur les plus élevées correspondent a
des moments paralleles & 'axe des groupements carbonyle.

Région 111
Tableau 8
Résultats expérimentaux
Molécule Résultats théoriques  d’aprés HartmMany et d’aprés PoQueT [35]
Lorexnz [13]
AE (V) f AE (eV) émax AH (V) émax
p. benzoquinone 5,05 (y) 0,91 5,22 20000 5,07 24000
naphtoquinone 1 — 4 3,56 (y) 0,37 4,99 20000 5,03 22000
5,36 (x) 0,31 4,93 24000
5,00 (y) 0,36 4,78 13000
anthraquinone 9 — 10 3,71 (y) 0,14 4,95 50000 4,89 30000
3,56 0 4,69 20000 4,70 20000
5,45 (x) 1,08 4,51 14000 4,53 16000
5,36 0
anthragquinone 1 — 4 5,88 (y) 0,04 4,78 22000 5,26 63000
5,83 (x) 0,42 4,93 16000
3,56 (x) 0,47
5,365 (y) 0,80
3,022 (y) 0,22

2 of: note 2 du Tab. 7.

La p. benzoquinone ne présente qu’'une seule transition trés intense (Byy, < Ag).
Nous avons d’ailleurs utilisé la valeur expérimentale pour déterminer le para-
metre f°F employé dans nos calculs [23].

Les résultats théoriques concernant les trois autres quinones laissent prévoir
trois transitions d’égale intensité pour la naphtoquinone, une transition trés
intense, une d’intensité faible et deux transitions interdites pour Panthraquinone
9 — 10 et enfin trois ou quatre transitions pour I'anthraquinone { — 4, dont seule
celle & 5,88 eV est d’intensité tres faible.
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1l est remarquable de constater que les spectres expérimentaux montrent
Pexistence de sous maxima sur l'enveloppe de la bande intense obtenue dans
cette région. Ces sous maxima sont sans doute la traduction de 'existence de
plusieurs transitions, mais il parait difficile, au stade actuel des données expé-
rimentales, de tenter de préciser davantage les attributions individuelles.

2. Discussion

Nous n’avons pu comparer les calculs théoriques qu’a des résultats expérimen-
taux concernant les solutions, pour lesquelles on n’observe que les enveloppes des
bandes d’absorption. Les maxima de ces enveloppes ne correspondent pas nécessai-
rement aux transitions O-O entre états dont les quanta de vibration sont nuls,
encore moins entre valeurs minima d’énergie de chaque état qui seraient, dans le
cadre de ’approximation de Born-Oppenheimer, les données correspondant & notre
calcul. Il serait done nécessaire d’obtenir pour ces quinones des renseignements
précis sur les valeurs expérimentales des transitions 0-O par analyse des strue-
tures des bandes d’absorption et de luminescence.

En outre, des mesures de polarisation, qui semblent jusqu’alors n’avoir été
effectuées que dans le cas de la p. benzoquinone [39], seraient nécessaires pour
permettre une comparaison plus complete, les résultats théoriques laissant prévoir
des transitions trés voisines de symétries différentes.

On peut remarquer que l'accord des valeurs absolues des transitions 7 — z*
théoriques et expérimentales n’est pas excellent pour les trois quinones supérieures,
bien que les sens de variation soient corrects. Cependant si 'on examine les résul-
tats expérimentaux et théoriques de la naphtoquinone 1 — 4 et de lanthra-
quinone 9 — 10 dans la région IT, on constate un écart d’environ 0,6 eV entre les
valeurs moyennes théoriques des énergies des transitions permises et la valeur
expérimentale du maximum de ’enveloppe.

Il apparait qu'une diminution des énergies théoriques de 'ordre de 0,6 eV les
amenerait & une bien meilleure concordance avec les résultats expérimentaux, sauf
bien entendu pour la bande & 5,07 eV du spectre de la p. benzoquinone. On peut
méme constater qu'une diminution d’un tel ordre situerait & 3,9 eV la transition
interdite du spectre de la p. benzoquinone; or le spectre du dérivé monométhylé
de cette molécule, que I'on pourrait a priori supposer peu différent de celui de la
p- benzoquinone, & 'exception de la levée d’interdiction de la bande By, < 4,
présente précisément une bande d’intensité moyenne & 3,94 eV [3]. Cela signifie
peut étre que notre choix de la bande expérimentale & 5,07 eV de la p. benzoquinone
pour déterminer la valeur empirique du parametre FE2°F, choix dicté par des
raisons de simplification de calcul (nombre d’atomes et symétrie élevée de la
molécule), n’est pas nécessairement le meilleur possible. Si I’on pouvait disposer
d’une valeur expérimentale sfire pour I'une des composantes de la bande médiane
du spectre électronique de la naphtoquinone 1 — 4 par exemple, ce serait peut-
étre 1& une bien meilleure référence pour la détermination de ce paramétre.

Enfin, nos calculs n’ont été effectués qu’en tenant compte de la seule intérac-
tion des configurations monoexcitées. La prise en considération des configurations
diexcitées, ou au moins d’'un nombre suffisant de ces derniéres, entrainerait
certainement une amélioration considérable des résultats, si 'on se référe aux
travaux déja publiés & ce sujet [20, 36].
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Malgré ces remarques, on peut donc cependant conclure que ce premier calcul
des transitions électroniques de quatre p. quinones, compte tenu de Vintéraction
de toutes les configurations monoexcitées, donne une image satisfaisante des
résultats expérimentaux connus.

Le Centre de Mécanique Ondulatoire Appliquée nous a apporté, dans la réalisation de ce
travail, une aide considérable.

Nous exprimons & M. le Professeur DAUDEL toute notre gratitude, et nous tenons a remer-
cier tout particuliérement MM G. Bessts et 0. CHALVET de leur aide constante et de leurs
conseils. Enfin, nous ne saurions oublier d’adresser tous nos remerciements & Madame Baty
dont le concours patient a permis la réalisation technique de ce travail.

Appendice
Tableau 9. Longueurs des liaisons C—C caloulées et postulées
Molécule Liaison PDrs dr—s drs
r—8 caleulé (en A)  postulé (en A)
p. benzoquinone 1-~2 0,2142 1,484 1,48
2 -3 0,9534 1,358 1,36
naphtoquinone 1 — 4 1i-2 0,2151 1,484 1,48
1-~9 0,2300 1,480
2-3 0,9529 1,358 1,36
8 -9 0,6576 1,398
7-8 0,6585 1,398 1,40
6 ~7 0,6700 1,396
9 10 0,6236 1,404
anthraquinone 9 — 10 1-2 0,6604 1,398 1,40
2 -3 0,6690 1,397
1 -1 0,6569 1,398
11 ~ 12 0,6250 1,403
9 -1 0,2289 1,480 1,48
anthraquinone 1 — 4 1-2 0,2161 1,483 1,48
1-13 0,2397 1,478
23 0,9526 1,359 1,36
13 - 14 0,56387 1,418 1,40
9 -13 0,7341 1,387
9 -12 0,56255 1,420
11 - 12 0,5518 1,415
8 -12 0,5388 1,418
7-8 0,7419 1,386
6 -7 0,5864 1,410
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