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原著論文 ，座標 X, Y を次 う 定義 い
1(図参照)。 

)]HBr([)( cmI
21

HBrHBrI, RRX −= µµ  (1) 

BrH−= RY  (2) 

本書 反応物A + BC 対応 I + HBr あ

(A = I, B = H, C = Br)，上記 座標 X 中 IR I

Br 距離 BrI−R を指 ，X, Y を本書 記述

合わ ， ABr , BCr び式(6.15) 定義式を用い

表 ， 
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書 換え こ 。 ， BCµ 原子 B C 換算質量 あ 。式(3) 先頭 因子
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あ 。本書 式(6.15) 定義式 ， 
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，式(5) 式(7) 等 いこ ， 
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成 立 。また，本書 式(6.15) 定義式 ， 
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1 原著論文 本書 座標 x, y 定義 異 ， 文字を用い 混乱 ，原著論文 座標 x, y を

X, Y 表 。 

I 

HI−R  

H Br 

BrH−R  

図. I…HBr系 座標 (c.m. 重心) 

BrI−R  

× 
c.m. 
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得 ，式(9) 式(3) ][ 中 BCr 係数 等 い。 た ，式(8) 式(9)を用い 式

(3)を表 ， 
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，式(10) 右辺 )( 中 本書 座標 x あ ，原著論文 座標 X

本書 座標 x 間  

 xX
θ

α
sin

=  (11) 

関係 成 立 。一方，本書 座標 y 式(6.14)  

 θα sinBC
1ry −=  (12) 

あ ，こ を式(4) 比較 ， 
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。式(11) び式(13) ，原著論文 座標 X, Y い 本書 座標 x, y θα sin を

けた あ こ わ 。 θα sin 式(8) 表さ ，座標 ),( YX ),( yx 関係

をま 次 う 。 
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本書 定義 た座標 x, y ，運動エネルギー 式(6.13) 形 
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表さ ，こ を，式(14), (15)を用い 原著論文 座標 X, Y 表 ， 
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，原著論文 代表点 質量を BCµ い こ わ 。 
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本書 p. 119 例題6.2 問題文 び答を次 う 書 換え 。 
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あ 。また，座標 X 次式(式(3)) 

 




















+
+








= BC

CB

C
AB

21

BC

r
mm

m
r

m
X

µ
 (19) 

表さ ，具体的 数値を代入 ，式(5)  
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あ ，また， 
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 ACBCABBCAB 05.7)(05.7)988.0(05.7 rrrrrX =+≈+=  (22) 

得 。A, B, C を原子 称を用い 表 ，原著論文 座標 X, Y  

BrIBrHHIBrHHI 05.7)(05.7)988.0(05.7 −−−−− =+≈+= rrrrrX  (23) 

BrH−= rY   (24) 

。 

また，本書 p.119 図6−7 説明文を次 う 改 。 

 

例題 6.2  Br + HI 反応 skew 角を求   I…H…Br HI−r , BrH−r 質量補正

座標 関係式 び式(6.15) Im , Hm , Brm を代入 ，skew 角 質量補正係数

を求 .  (Br 原子量を 79 答え . ) 

図 6−7 I + HBr → HI + Br 反応 LEPS ポテンシャルエネルギー曲面.  ‡ 記号

，遷移状態 位置を示 .  [S. E. Bradforth, et al., J. Chem. Phys. 92, 7205 (1990)] 


