
４１０　犛犻狀犵犾犲犪狀犱犇狅狌犫犾犲犈犾犲犮狋狉狅狀犆犪狆狋狌狉犲
犻狀犎犲２＋犎犲犆狅犾犾犻狊犻狅狀狊

ＬｉｕＣｈｕｎｈｕａ

　　ＴｈｅＨｅ
２＋Ｈｅｃｏｌｌｉｓｉｏｎｓｙｓｔｅｍｉｓｔｈｅｂａｓｉｃｈｏｍｏｎｕｃｌｅａｒｔｗｏｅｌｅｃｔｒｏｎｉｏｎａｔｏｍｓｙｓｔｅｍｔｈａｔｐｒｏｖｉｄｅｓ

ｔｈｅｐｏｓｓｉｂｉｌｉｔｙｆｏｒｓｔｕｄｙｉｎｇｔｈｅｄｙｎａｍｉｃｓｏｆｂｏｔｈｏｎｅａｎｄｔｗｏｅｌｅｃｔｒｏｎｃｏｌｌｉｓｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓｅｓｉｎａｍｏｓｔｔｒａｎｓ

ｐａｒｅｎｔｗａｙ．Ｉｔｈａｓｂｅｅｎ，ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ，ｓｕｂｊｅｃｔｔｏｍａｎｙｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌａｎｄｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｓｔｕｄｉｅｓｉｎｔｈｅｐａｓｔ
［１］．Ｉｎ

ｔｈｅｐｒｅｓｅｎｔｗｏｒｋｗｅｓｔｕｄｉｅｄｔｈｅｓｉｎｇｌｅｅｌｅｃｔｒｏｎｃａｐｔｕｒｅ（ＳＥＣ）ａｎｄｄｏｕｂｌｅｅｌｅｃｔｒｏｎｃａｐｔｕｒｅ（ＤＥＣ）ｐｒｏｃｅｓ
ｓｅｓｂｙｕｓｉｎｇｔｈｅｑｕａｎｔｕｍｍｅｃｈａｎｉｃａｌｍｏｌｅｃｕｌａｒｏｒｂｉｔａｌｃｌｏｓｅｃｏｕｐｌｉｎｇ（ＱＭＯＣＣ）ｍｅｔｈｏｄ

［１］．Ｔｈｅｃｒｏｓｓｓｅｃ

ｔｉｏｎｓｆｏｒＳＥＣａｎｄＤＥＣｐｒｏｃｅｓｓｅｓｉｎＨｅ
２＋Ｈｅｃｏｌｌｉｓｉｏｎａｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｉｎｔｈｅｅｎｅｒｇｙｒａｎｇｅｏｆ０．０１～１７．５

ｋｅＶ／ｕａｎｄ５×１０４～１０ｋｅＶ／ｕ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｔｈｅｄｅｔａｉｌｓｏｆｔｈｉｓｗｏｒｋｃａｎｂｅｓｅｅｎｆｒｏｍ
［２］．

　　Ｉｎｏｕｒｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ，ａｂａｓｉｓｉｎｖｏｌｖｉｎｇ１１犵犲狉犪犱犲ａｎｄ１０狌狀犵犲狉犪犱犲ｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔａｔｅｓｗａｓｉｎｖｏｌｖｅｄ．Ｔｈｅ
ｍｏｌｅｃｕｌａｒｗａｖｅｆｕｎｃｔｉｏｎｓａｎｄｅｎｅｒｇｉｅｓｗｅｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄ犪犫犻狀犻狋犻狅ｂｙｔｈｅｍｕｌｔｉｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓｉｎｇｌｅａｎｄｄｏｕｂｌｅ
ｅｘｃｉｔａｔｉｏｎｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ（ＭＲＤＣＩ）ｐａｃｋａｇｅ

［３］．Ｔｈｅｐｒｅｓｅｎｔｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｅｘｔｅｎｄｔｈｅｐｒｅｖｉｏｕｓ

ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｓｔｕｄｉｅｓ
［４，５］ｏｆｔｈｅｓｅｐｒｏｃｅｓｓｅｓｔｏｍｕｃｈｌｏｗｅｒｅｎｅｒｇｉｅｓａｎｄａｒｅｆｏｕｎｄｔｏｂｅｉｎｇｏｏｄａｇｒｅｅｍｅｎｔ

ｗｉｔｈｔｈｅａｖａｉｌａｂｌｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｒｅｓｕｌｔｓ
［６８］ｉｎｔｈｅｏｖｅｒｌａｐｐｉｎｇｅｎｅｒｇｙｒａｎｇｅ．Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｔｈｅｐｒｅｓｅｎｔＱＭＯＣＣ

ｉｎｔｅｇｒａｌＳＥＣｃｒｏｓｓｓｅｃｔｉｏｎｓｆｏｒｅｎｅｒｇｉｅｓｂｅｌｏｗ０．４ｋｅＶ／ｕｓｈｏｗａｓｌｏｗｅｒｄｅｃｒｅａｓｅｗｉｔｈｄｅｃｒｅａｓｉｎｇｔｈｅｅｎｅｒ
ｇｙｔｈａｎｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｏｎｅｓ

［６，７］．Ｔｈｅｄｉｓｃｒｅｐａｎｃｙｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｐｒｅｓｅｎｔｒｅｓｕｌｔｓｗｉｔｈｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｒｅ

ｓｕｌｔｓｏｆＲｅｆ．［７］ｆｏｒ犈＜１ｋｅＶ／ｕａｎｄｏｆＲｅｆ．［６］ｆｏｒ犈＝０．３ｋｅＶ／ｕｍａｙｂｅｄｕｅｔｏｔｈｅｉｎａｄｅｑｕａｔｅａｃｃｅｐｔ
ａｎｃｅａｎｇｌｅｉｎｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｉｎｔｈｅｌｏｗｅｎｅｒｇｙｒｅｇｉｏｎ，ｗｈｅｒｅｔｈｅｌａｒｇｅａｎｇｌｅｓｃａｔｔｅｒｉｎｇｓｈｏｕｌｄｐｌａｙａｎｉｍ
ｐｏｒｔａｎｔｒｏｌｅ．

Ｆｉｇ．１ ＣｒｏｓｓｓｅｃｔｉｏｎｓｆｏｒＨｅ
２＋Ｈｅｃｏｌｌｉｓｉｏｎ．（ａ）ｓｉｎｇｌｅｅｌｅｃｔｒｏｎｃａｐｔｕｒｅ；（ｂ）ｄｏｕｂｌｅｅｌｅｃｔｒｏｎｃａｐｔｕｒｅ．

犚犲犳犲狉犲狀犮犲狊

［１］Ｂ．Ｈ．Ｂｒａｎｓｄｅｎ，Ｍ．Ｒ．Ｃ．ＭｃＤｏｗｅｌｌ，ＣｈａｒｇｅＥｘｃｈａｎｇｅａｎｄｔｈｅＴｈｅｏｒｙｏｆＩｏｎＡｔｏｍＣｏｌｌｉｓｉｏｎｓ（Ｃｌａｒｅｎｄｏｎｐｒｅｓｓ，Ｏｘ
ｆｏｒｄ，１９９２）．

［２］Ｃ．Ｈ．Ｌｉｕ，Ｊ．Ｇ．Ｗａｎｇ，Ｒ．Ｋ．Ｊａｎｅｖ，Ｊ．Ｐｈｙｓ．，Ｂ４５（２０１２）２３５２０３．
［３］Ｒ．Ｊ．Ｂｕｅｎｋｅｒ，Ｒ．Ａ．Ｐｈｉｌｌｉｐｓ，Ｊ．Ｍｏｌ．Ｓｔｒｕｃｔ．：Ｔｈｅｏｃｈｅｍ，１２３（１９８５）２９１．
［４］Ｍ．Ｋｉｍｕｒａ，Ｊ．Ｐｈｙｓ．，Ｂ２１（１９８８）Ｌ１９．
［５］Ｗ．Ｆｒｉｔｓｃｈ，Ｊ．Ｐｈｙｓ．，Ｂ２７（２９９４）３４６１．
［６］Ｔ．Ｋｕｓａｋａｂｅ，Ｈ．Ｙｏｎｅｄａ，Ｙ．Ｍｉｚｕｍｏｔｏ，ｅｔａｌ．，Ｊ．Ｐｈｙｓ．Ｓｏｃ．Ｊａｐａｎ，５９（１９９０）１２１８．
［７］Ｒ．Ｊ．Ｍａｗｈｏｒｔｅｒ，Ｊ．Ｂ．Ｇｒｅｅｎｗｏｏｄ，Ａ．Ｃｈｕｔｊｉａｎ，ｅｔａｌ．，Ｐｈｙｓ．Ｒｅｖ．，Ａ８４（２０１１）０５２７１４．
［８］Ｒ．Ｄ．ＤｕＢｏｉｓ，Ｐｈｙｓ．Ｒｅｖ．，Ａ３６（１９８７）２５８５．

９０２　２０１２ ＩＭＰ＆ ＨＩＲＦＬＡｎｎｕａｌＲｅｐｏｒｔ


