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【緒言】 鎖状および環状カルコゲン化合物bis(2-methylbutyl)chalcogenide (A)と2-chalcogena- 
hydrindan (B)は、カルコゲン=S, Se, Teについて、UV，CDスペクトルが測定されている。しか
しながらカルコゲンの種類によってピーク数が変わるため解析が容易でなく、それらの帰属も確

立していない。我々はこれらのスペクトルを SAC/SAC-CI法を用いて計算し、各ピークに信頼の
置ける帰属を与えるとともに、ピーク数が変化する要因についても解析をした。 
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【結果】 図 1に環状 S化合物の CDスペクトルの計算結果(―)を実験値(---)とともに示す。計算
スペクトルは実験スペクトルと良好に一致している。今回の帰属を基に、同じ素性のピークを線

で結んだ実験スペクトルを図 2に示す。Te化合物におけるピーク数の増加は 3重項励起(13A, 13B, 
23B)によるものと結論した。それらを除けば、カルコゲンが変ってもスペクトル全体の傾向は変
らないことが分かる。単にスペクトルの形状の類推から同じ結論に至った Laurの示唆 1にピーク

を帰属する事で根拠を与えることが出来た。 
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図 2 (-)-(S,S)-chalcogenahydrindanの UV(左)、CD(右)スペクトル
の実験値(------)と各ピークの対応関係(―, ---, …, -･-) 

図 1 (-)-(S,S)-thiahydrindanの 
CDスペクトル 
計算値(――)、実験値(------) 
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