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ｈｙｐｅｒｆｉｎｅｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆＮＯ（Ｘ
２
Π）．Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｓｏｆ

ｔｈｅｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｉｃｃｏｎｓｔａｎｔｓｏｆｄｉａｔｏｍｉｃｍｏｌｅｃｕｌｅｓ，

ｅ．ｇ．，ω犲，ω犲χ犲，β犲 ａｎｄα犲 ａｒｅｏｆｔｅｎｕｓｅｄｔｏ

ｂｅｎｃｈｍａｒｋ ｎｅｗ ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ ｍｅｔｈｏｄｓ ｏｒ ｓｔｕｄｙ

ｅｌｅｃｔｒｏｎｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｏｒｂａｓｉｓｓｅｔｅｆｆｅｃｔｓ．Ｂａｓｅｄｏｎ

ｔｈｅｔｈｅｏｒｙｏｆａｔｏｍｉｃａｎｄ ｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔａｔｉｃｓ，ｔｈｅ

ｒｅａｓｏｎａｂｌｅｄｉｓｓｏｃｉａｔｉｏｎｌｉｍｉｔｆｏｒｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅ

（Ｘ２Π）ａｎｄｔｈｅｅｘｃｉｔｅｄａ
２
П ａｎｄ Ｂ

２
П ｏｆ ＮＯ

ｍｏｌｅｃｕｌｅａｒｅｄｅｒｉｖｅｄ．ＵｓｉｎｇｔｈｅＣＡＳＳＣＦ／ＭＲＣＩ

ａｐｐｒｏａｃｈ，ｔｈｅｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍｇｅｏｍｅｔｒｙｏｆｔｈｅｇｒｏｕｎｄ

ｓｔａｔｅ（Ｘ２Π）ａｎｄｔｈｅｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅｓａ
２
ПａｎｄＢ

２
Пｏｆ

ＮＯｍｏｌｅｃｕｌｅａｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄ．Ａｔｔｈｅｓａｍｅｔｉｍｅ，ｔｈｅ

ｓｉｎｇｌｅｐｏｉｎｔｅｎｅｒｇｙｓｃａｎｎｉｎｇｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｉｓａｌｓｏ

ｍａｄｅａｔｃｃｐＶＤＺｂａｓｉｓｓｅｔｎｅａｒｔｈｅｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍ

ｉｎｔｅｒｎｕｃｌｅａｒｓｅｐａｒａｔｉｏｎｏｂｔａｉｎｅｄｂｙｔｈｅｇｅｏｍｅｔｒｙ

ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎｓｏａｓｔｏａｔｔａｉｎｔｈｅ ｍｏｒｅａｃｃｕｒａｔｅ

ｒｅｓｕｌｔ．ＡｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｆｉｔｔｉｎｇｔｏｔｈｅＭｕｒｒｅｌｌＳｏｒｂｉｅ

ｆｕｎｃｔｉｏｎｉｓｍａｄｅａｎｄｏｔｈｅｒｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｉｃｄａｔａ（α犲、

ω犲、ω犲、β犲）ａｒｅｆｕｒｔｈｅｒｃｏｍｐｕｔｅｄ，ｗｈｉｃｈａｒｅｉｎｇｏｏｄ

ａｇｒｅｅｍｅｎｔ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｒｅｓｕｌｔｓ．Ｉｎ

ａｄｄｉｔｉｏｎ， ｗｉｔｈ ｔｈｅ ａｎａｌｙｔｉｃ ｐｏｔｅｎｔｉａｌ ｅｎｅｒｇｙ

ｆｕｎｃｔｉｏｎｏｂｔａｉｎｅｄｏｎｔｈｅＣＡＳＳＣＦ／ＭＲＣＩｌｅｖｅｌ，

ｗｅｈａｖｅａｌｓｏｃａｌｃｕｌａｔｅｄｔｈｅｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌｌｅｖｅｌｓｂｙ

ｓｏｌｖｉｎｇｔｈｅｒａｄｉａｌＳｃｈｒｄｉｎｇｅｒｅｑｕａｔｉｏｎｏｆｎｕｃｌｅａｒ

ｍｏｔｉｏｎ．

１　犆狅犿狆狌狋犪狋犻狅狀犪犾犱犲狋犪犻犾狊

１．１　犇犲狋犲狉犿犻狀犪狋犻狅狀狅犳犪狆狆狉狅狆狉犻犪狋犲犱犻狊狊狅犮犻犪狋犻狅狀犾犻犿犻狋

Ｔｈｅｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｏｆａｔｏｍｓｗｉｔｈｉｎａｍｏｌｅｃｕｌｅｉｓ

ｇｏｖｅｒｎｅｄｂｙｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｙｓｕｒｆａｃｅ

ｏｆｔｈｅｓｙｓｔｅｍ．Ｉｔｄｅｓｃｒｉｂｅｓｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅ

ａｎｄｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｐｅｃｔｒｕｍａｎｄｆｏｕｎｄｓｔｈｅｂａｓｅｏｆ

ｒｅｓｅａｒｃｈｉｎｇｔｈｅｔｉｍｅｄｅｐｅｎｄａｎｔ ｐｒｏｃｅｓｓ，ｗｈｉｃｈ

ｍａｔｃｈｅｓａｄｅｆｉｎｉｔｅｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔａｔｅｏｆａｍｏｌｅｃｕｌｅｏｒ

ｒａｄｉｃａｌ
［１６１７］．Ｐｏｔｅｎｔｉａｌｓｃａｎｂｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｕｓｉｎｇａｂ

ｉｎｉｔｉｏｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ，ｂｙｃｈｏｏｓｉｎｇａｓｅｔｏｆｉｎｔｅｒｎｕｃｌｅａｒ

ｓｅｐａｒａｔｉｏｎｓ，ｓｏｌｖｉｎｇ ｔｈｅ ｒｅｓｕｌｔｉｎｇ Ｓｃｈｒｄｉｎｇｅｒ

ｅｑｕａｔｉｏｎｆｏｒｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｍｏｔｉｏｎａｎｄｒｅｐｅａｔｉｎｇ

ｔｈｅｐｒｏｃｅｄｕｒｅｕｎｔｉｌａｇｒｉｄｏｆｐｏｉｎｔｓｈａｓｂｅｅｎ

ｇｅｎｅｒａｔｅｄ．Ｉｎｏｒｄｅｒｔｏｄｅｓｃｒｉｂｅｔｈｅｓｙｓｔｅｍａｔｉｃ

ｐｏｔｅｎｔｉａｌ ｆｕｎｃｔｉｏｎ ａｃｃｕｒａｔｅｌｙ， ｔｈｅ ｐｒｏｐｅｒ

ｄｉｓｓｏｃｉａｔｉｏｎｌｉｍｉｔｏｆＮＯｒａｄｉｃａｌａｎｄｃｏｎｃｅｉｖａｂｌｅ

ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｍｕｓｔｂｅｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄ．

Ｎｉｔｒｉｃｏｘｉｄｅｉｓａｎｏｐｅｎｓｈｅｌｌｍｏｌｅｃｕｌｅａｎｄｔｈｅ

ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅｏｆＮＯ

（Ｘ２Π）ｉｓ１σ
２２σ

２３σ
２４σ

２５σ
２１π

２
狓１π

２
狔２π

１
狓 ｗｈｉｃｈｈａｓＡ′

ｓｙｍｍｅｔｒｙ
［７］．Ｔｈｅｏｕｔｅｒｍｏｓｔｅｌｅｃｔｒｏｎｏｃｃｕｐｉｅｓａｎ

ａｎｔｉｂｏｎｄｉｎｇｏｒｂｉｔａｌ，ｎａｍｅｌｙ２π
１
狓．Ｔｈｅａ

４
Пｓｔａｔｅｏｆ

ＮＯｉｓｔｈｅｌｏｗｅｓｔｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅｓａｎｄｈａｖｅｔｈｒｅｅ

ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｓｗｈｉｃｈａｒｅ１π狔→２π狔，１π狓

→ ３π狓， １π狓１π狔 → ２π狓２π狔． Ｔｈｅ ｄｏｍｉｎａｎｔ

ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ ｉｓ １π狔 → ２π狔． Ｔｈｅ ｄｏｍｉｎａｎｔ

ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｓｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏｔｈｅＢ
２
Πｓｔａｔｅｓａｒｅ

１π狓→２π狓ａｎｄ１π狔→２π狔．

Ａｃｃｏｒｄｉｎｇ ｔｏ ｔｈｅ ａｔｏｍｉｃ ａｎｄ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ

ｒｅａｃｔｉｏｎｓｔａｔｉｃｓ
［１６１７］，ｔｈｅｐｏｓｓｉｂｌｅｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔａｔｅｓ

ｃａｎｂｅｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄ．Ｔｈｅｇｒｏｕｎｄｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔａｔｅｏｆ

Ｏａｔｏｍｉｓ３Ｐｇ，ａｎｄｔｈａｔｏｆＮａｔｏｍｉｓ
４Ｓｕ，ｗｈｉｃｈ

ｂｅｌｏｎｇｓｔｏｔｈｅ犛犝 （狀）ｇｒｏｕｐ．ＮＯｒａｄｉｃａｌｉｓｉｎ犆∞ｖ

ｇｒｏｕｐ．ＷｈｅｎｔｈｅＮ（
４Ｓｕ）ａｔｏｍｒｅａｃｔｓｗｉｔｈＯ（

３Ｐｇ）

ａｔｏｍａｎｄｐｒｏｄｕｃｅｓＮＯ ｍｏｌｅｃｕｌｅ，ｔｈｅｓｙｓｔｅｍａｔｉｃ

ｓｙｍｍｅｔｒｙ ｄｅｃｒｅａｓｅｄ． Ｔｈｅ ｉｒｒｅｄｕｃｉｂｌｅ

ｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎｏｆ犛犝（狀）ｇｒｏｕｐｃａｎｂｅｄｅｃｏｍｐｏｓｅｄ

ｉｎｔｏｔｈｅｄｉｒｅｃｔｓｕｍｏｆｔｈｅｉｒｒｅｄｕｃｉｂｌｅｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎ

ｏｆ犆∞ｖｇｒｏｕｐ．Ｕｓｉｎｇｄｉｒｅｃｔｐｒｏｄｕｃｔａｎｄｒｅｄｕｃｔｉｏｎ，

ｔｈｅｉｒｒｅｄｕｃｉｂｌｅｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎｏｆ犆∞ｖｇｒｏｕｐｃａｎｂｅ

ｏｂｔａｉｎｅｄ，ｎａｍｅｌｙｔｈｅｐｏｓｓｉｂｌｅｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔａｔｅｓｃａｎ

ｂｅｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄ．Ｔｈｅ ｄｉｒｅｃｔｓｕｍ ｏｆｉｒｒｅｄｕｃｉｂｌｅ

ｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎｏｆＣ（
３Ｐｇ）ａｎｄＯ（

３Ｐｇ）ｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎ

ｉｎｔｏ犆∞ｖｇｒｏｕｐａｒｅ

３Ｐｇ→
３


３
Π （１）

４Ｓｕ→
４

－ （２）

Ｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｏｆ Ｎ

ａｔｏｍｉｓ ４Ｓｕ．Ｔｈｅｉｒｒｅｄｕｃｉｂｌｅｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎ ｏｆ

Ｎ（４Ｓｕ）ｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｉｎｔｏ犆∞ｖｇｒｏｕｐｉｓ
４
Σ

ｕ．Ｏｎ

ｔｈｅｄｉｒｅｃｔｓｕｍａｎｄｒｅｄｕｃｔｉｏｎｔｏｔｈｅｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎｏｆ

ＮＯ（３Ｐｇ＋
４Ｓｕ），ｉｔｓｈｏｕｌｅｂｅｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｔｈａｔｔｈｅ

ｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎｏｆ（３）（
４

－）ｉｎｃｌｕｄｅｓｔｈｅ

ｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅ （Ｘ
２
Π）ｏｆ ＮＯ ｍｏｌｅｃｕｌｅ．Ｓｏｔｈｅ

ｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅＯａｎｄＮａｔｏｍｃａｎ

ｐｒｏｄｕｃｅｔｈｅｔｈｅ ｇｒｏｕｎｄ ｓｔａｔｅ （Ｘ２Π）ｏｆ ＮＯ

ｍｏｌｅｃｕｌｅ．Ａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅｉｎｖｅｒｔｉｂｌｅｐｒｉｎｃｉｐｌｅｏｆ

ｍｉｃｒｏｐｒｏｃｅｓｓ
［１７］，ｔｈｅ ｄｉｓｓｏｃｉａｔｉｏｎ ｌｉｍｉｔ ｏｆｔｈｅ

ｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅ（Ｘ
２
Π）ａｎｄｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅｓ（ａ

４
П，ａｎｄ

Ｂ２П）ｏｆＮＯｍｏｌｅｃｕｌｅｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙａｒｅ

ＮＯ（Ｘ２Π）→ Ｏ（
３Ｐｇ）＋Ｎ（

４Ｓｕ） （３）

ＮＯ（ａ４П）→ Ｏ（
３Ｐｇ）＋Ｎ（

４Ｓｕ） （４）

ＮＯ（Ｂ２П）→ Ｏ（
１Ｄ）＋Ｎ（４Ｓｕ） （５）

１．２　犆狅犿狆狌狋犪狋犻狅狀犪犾犿犲狋犺狅犱狊

Ｔｈｅ ｍｕｌｔｉｒｅｆｅｒｅｎｃｅｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ

（ＭＲＣＩ）ｉｓｅｍｐｌｏｙｅｄｉｎｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ，ｗｈｉｃｈ

ｏｆｆｅｒｅｄａｎｅｆｆｉｃｉｅｎｔａｎｄｕｎｉｆｏｒｍ ｗａｙｏｆｔｒｅａｔｉｎｇ

ｍｕｌｔｉｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｓｅｆｆｅｃｔｓｉｎｔｈｅｗｈｏｌｅｒｅｇｉｏｎｏｆ

ｉｎｔｅｒａｔｏｍｉｃｓｅｐａｒａｔｉｏｎｓｆｏｒｔｈｅｇｒｏｕｎｄａｎｄｅｘｃｉｔｅｄ

ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔａｔｅｓ．Ａ ｆｕｌｌＣＩｅｘａｃｔｌｙｓｏｌｖｅｓｔｈｅ

３１３１
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Ｓｃｈｒｄｉｎｇｅｒｅｑｕａｔｉｏｎｗｉｔｈｉｎｓｏｍｅｂａｓｉｓｓｅｔｓ，ｂｕｔｉｓ

ｕｓｕａｌｌｙｔｏｏ ｃｏｍｐｌｅｘ ａ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ ｔｏ ｃｏｍｐｕｔｅ

ｍｏｌｅｃｕｌｅｓｃｏｎｔａｉｎｉｎｇ ｍｏｒｅｅｌｅｃｔｒｏｎｓ．Ｔｈｅｓｉｎｇｌｅ

ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｍｅｔｈｏｄｓｃａｎａｌｍｏｓｔａｌｗａｙｓｂｅｄｏｎｅ，ａｎｄ

ｕｓｕａｌｌｙａｒｅｎｏｔｖｅｒｙｃｈａｌｌｅｎｇｉｎｇ（ｔｏｔｈｅｃｏｍｐｕｔｅｒ

ｏｒｔｈｅｕｓｅｒ），ｈｏｗｅｖｅｒ，ｔｈｅｉｒａｃｃｕｒａｃｙｉｓｌｉｍｉｔｅｄ．

ＭＲＣＩｉｓａ ｗａｙｔｏｓｙｓｔｅｍａｔｉｃａｌｌｙｉｎｃｌｕｄｅｔｈｏｓｅ

ＣＳＦｓｔｈａｔｃｏｎｔｒｉｂｕｔｅ ｍｏｓｔｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔｌｙｔｏｔｈｅ

ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙ
［１８］．Ｔｈｅｏｒｂｉｔａｌｓｆｏｒｔｈｅ ＣＩ

ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｏｆＮＯ ｍｏｌｅｃｕｌｅａｒｅｄｅｒｉｖｅｄｆｒｏｍ ａ

ｍｕｌｔｉｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｓｅｌｆｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔｆｉｅｌｄ（ＭＣＳＣＦ）

ｓｏｌｕｔｉｏｎ，ｏｂｔａｉｎｅｄｉｎｃｏｍｐｌｅｔｅａｃｔｉｖｅｓｐａｃｅｓｅｌｆ

ｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔｆｉｅｌｄ （ＣＡＳＳＣＦ） ｍｅｔｈｏｄ．Ｔｈｅｆｕｌｌ

ｖａｌｅｎｃｅａｃｔｉｖｅ ｓｐａｃｅ ｃｏｎｓｉｓｔｓ ｏｆｅｉｇｈｔ ｖａｌｅｎｃｅ

ｏｒｂｉｔａｌｓ３б６б，１π，２π，ｗｈｉｃｈｄｅｎｏｔｅｄｂｙ（４２２）ｉｎ

犆２υ ｐｏｉｎｔ ｇｒｏｕｐ ｓｙｍｍｅｔｒｙ． Ｗｉｔｈｉｎ ｅａｃｈ ｓｐｉｎ

ｓｙｍｍｅｔｒｙ，ａｃｏｍｍｏｎ ｓｅｔｏｆａｖｅｒａｇｅｄ ｎａｔｕｒａｌ

ｏｒｂｉｔａｌｓｔｏｂｅｕｓｅｄｆｏｒａｌｌｓｔａｔｅｓｗａｓｃｏｍｐｕｔｅｄ

ｕｓｉｎｇｔｈｅＣＡＳＳＣＦ（１１，８）ｗａｖｅｆｕｎｃｔｉｏｎｓ，ｗｈｅｒｅ

ａｌｌｐｏｓｓｉｂｌｅｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｅｘｃｉｔａｔｉｏｎｓｒｅｓｕｌｔｉｎｇｆｒｏｍｔｈｅ

ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆ１１ｅｌｅｃｔｒｏｎｓｉｎｔｏ８ａｃｔｉｖｅｏｒｂｉｔａｌｓ

（４，２，２，０）≡（４×犪１，２×犫１，２×犫２，０×犪２）ｗｅｒｅ

ａｌｌｏｗｅｄ．Ｔｈｅｉｎｃｏｒｐｏｒａｔｉｏｎｏｆａｓｍｕｃｈｄｙｎａｍｉｃ

ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎａｓｐｏｓｓｉｂｌｅｉｎｔｈｅｆｉｎａｌｗａｖｅｆｕｎｃｔｉｏｎ

ｗａｓ ｍａｄｅ ｗｉｔｈ ａ ｍｕｌｔｉｒｅｆｅｒｅｎｃｅ ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ

ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ ｗａｖｅｆｕｎｃｔｉｏｎ （ＭＲＣＩ）， ｗｉｔｈ ｔｈｅ

ｉｎｃｌｕｓｉｏｎｏｆａｌｌｓｉｎｇｌｅａｎｄｄｏｕｂｌｅｅｘｃｉｔａｔｉｏｎｓｆｒｏｍ

ｔｈｅ ｒｅｆｅｒｅｎｃｅ ｓｅｔｓ ｇｅｎｅｒａｔｅｄ ｂｙ ａｌｌ ＣＡＳＳＣＦ

ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｓ．Ｉｎａｌｌｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｃｏｒｅｏｒｂｉｔａｌｓ

ｗｅｒｅｋｅｐｔｆｒｏｚｅｎ．

Ａｌｔｈｏｕｇｈｔｈｅｒｅａｒｅｍａｎｙｂａｓｉｓｓｅｔｓｔｈａｔｗｅ

ｃａｎｃｈｏｏｓｅ，ｏｎｌｙｆｅｗｏｎｅｓｗｏｒｋｗｅｌｌ．Ｔｈｅａｔｏｍｉｃ

ｂａｓｉｓｆｕｎｃｔｉｏｎｓｕｓｅｄｉｎｔｈｅｐｒｅｓｅｎｔｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎｉｓ

ｔｈｅ ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔ ｐｏｌａｒｉｚｅｄ ｖａｌｅｎｃｅ

ｑｕａｄｒｕｐｌｅｚｅｔａ （ｃｃｐＶＤＺ）ｔｙｐｅ ｄｅｖｅｌｏｐｅｄ ｂｙ

Ｄｕｎｎｉｎｇａｎｄｃｏｗｏｒｋｅｒｓａｓｏｂｔａｉｎｅｄｆｒｏｍ ｔｈｅ

ｌａｔｅｓｔ ｖｅｒｓｉｏｎ ａｖａｉｌａｂｌｅ ａｔ ｔｈｅ ｅｘｔｅｎｓｉｂｌｅ

ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌｃｈｅｍｉｓｔｒｙ ｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔ ｂａｓｉｓ ｓｅｔ

ｄａｔａｂａｓｅ
［１８］．Ｔｈｅｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔｐｏｌａｒｉｚｅｄ

ｖａｌｅｎｃｅｄｏｕｂｌｅｚｅｔａｂａｓｉｓｓｅｔ，ｃｃｐＶＤＺ，ｉｓｆｏｒｍｅｄ

ｆｒｏｍａｃｏｎｔｒａｃｔｉｏｎｏｆ（９ｓ４ｐ１ｄ）ｔｏ［３ｓ２ｐ１ｄ］，ａｎｄｉｓ

ａｕｇｍｅｎｔｅｄｂｙａｄｉｆｆｕｓｅｓｅｔｏｆｆｕｎｃｔｉｏｎｓ（１ｓ１ｐ１ｄ），

ｒｅｓｕｌｔｉｎｇｉｎａｃｏｎｔｒａｃｔｉｏｎｓｃｈｅｍｅｏｆ（１０ｓ５ｐ２ｄ）／

［４ｓ３ｐ２ｄ］．Ｔｈｅ ｄｉｆｆｕｓｅｆｕｎｃｔｉｏｎｓａｒｅｉｎｃｌｕｄｅｄ

ｐｒｉｍａｒｉｌｙｔｏｆａｃｉｌｉｔａｔｅｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｔｏｆｏｒｔｈｃｏｍｉｎｇ

ｓｔｕｄｉｅｓｏｆｅｘｃｉｔｅｄｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔａｔｅｓ．

Ｔｈｅｓｉｎｇｌｅｐｏｉｎｔｅｎｅｒｇｙｏｆｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅ

ｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅ （Ｘ
２
П）ａｎｄｔｈｅｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅｓ

（ａ４ПａｎｄＢ
２
П）ｏｆＮＯｒａｄｉｃａｌａｒｅｓｃａｎｎｅｄｕｓｉｎｇ

ＣＡＳＳＣＦ／ＭＲＣＩａｐｐｒｏａｃｈ，ａｎｄｔｈｅｎｔｈｅｓｅｒｉｅｓｏｆ

ｓｉｎｇｌｅｐｏｉｎｔｅｎｅｒｇｙａｒｅｏｂｔａｉｎｅｄ．Ｄｕｒｉｎｇｓｉｎｇｌｅ

ｐｏｉｎｔｅｎｅｒｇｙｓｃａｎｎｉｎｇ，ａｌｌｏｆｔｈｅｐａｒａｍｅｔｅｒｓｅｘｃｅｐｔ

ｔｈｅｉｎｔｅｒｎｕｃｌｅａｒｄｉｓｔａｎｃｅＲｂｅｔｗｅｅｎｔｗｏａｔｏｍｓＮ

ａｎｄＯａｒｅｋｅｐｔｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔｗｉｔｈｔｈａｔｕｓｅｄｉｎｔｈｅ

ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｏｆｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎｏｆｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅ．

Ｔｈｅ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ ａｔ ＣＡＳＳＣＦ／ＭＲＣＩｌｅｖｅｌ ａｒｅ

ｓｔａｒｔｅｄｗｉｔｈｔｈｅｉｎｔｅｒｎｕｃｌｅａｒｄｉｓｔａｎｃｅｏｆ０．３６ｎｍ，

ａｎｄｔｈｅｉｎｔｅｒｎａｌｉｓ０．００４ｎｍ．Ｔｏｔａｌｌｙ，６９，６５ａｎｄ

６９ ｐｏｉｎｔｓ ｗｅｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙｆｏｒｔｈｅ

ｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅＸ
２
Пａｎｄｔｈｅｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅｓａ

４
Пａｎｄ

Ｂ２ПｏｆＮＯ ｍｏｌｅｃｕｌｅ．Ｐａｒｔｓｏｆｔｈｅｓｉｎｇｌｅｐｏｉｎｔ

ｅｎｅｒｇｉｅｓｆｏｒ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｓｔａｔｅｓａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎ ｔｈｅ

Ｔａｂｌｅ１ ｗｈｉｃｈ ｉｓ ｔｈｅ ｂａｓｅ ｏｆ ｏｕｒ ｆｕｒｔｈｅｒ

ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ．

犜犪犫犾犲１　犜犺犲狆狅狋犲狀狋犻犪犾犲狀犲狉犵犻犲狊犈（犚）犪狋犱犻犳犳犲狉犲狀狋犻狀狋犲狉狀狌犮犾犲犪狉

犱犻狊狋犪狀犮犲狅犳狋犺犲犡２П、犪４П犪狀犱犅２П狊狋犪狋犲狊狅犳犖犗犿狅犾犲犮狌犾犲

犚／ｎｍ
犈（犚）／Ｈａｔｒｅｅ

Ｘ２П ａ４П Ｂ２П

０．１００ １２９．４４４２ １２９．０６２４

０．１０４ １２９．４７６５ １２９．１２９３ １２８．８４０８

０．１１２ １２９．５０４８ １２９．２２０２ １２９．１６０３

０．１２４ １２９．４９５ １２９．２８８７ １２９．３０８９

０．１４０ １２９．４４３９ １２９．３１３８ １２９．３４５３

０．１５６ １２９．３８８６ １２９．３０５２ １２９．３４０６

０．１７２ １２９．３４４３ １２９．２８４７ １２９．３２６８

０．１８８ １２９．３１３４ １２９．２６２５ １２９．３１００

０．２０８ １２９．２９０２ １２９．２３８９ １２９．２８９０

０．２３２ １２９．２７６５ １２９．２１９１ １２９．２７５１

０．２５６ １２９．２７０８ １２９．２０７４ １２９．２７０４

０．２８０ １２９．２６８５ １２９．２０１０ １２９．２６８２

０．３０４ １２９．２６７７ １２９．１９７７ １２９．２６７３

０．３２８ １２９．２６７４ １２９．１９６１ １２９．２６７

０．３５２ １２９．２６７３ １２９．１９５３ １２９．２６６８

２　犚犲狊狌犾狋狊犪狀犱犱犻狊犮狌狊狊犻狅狀

２．１　 犃狀犪犾狔狋犻犮犪犾狆狅狋犲狀狋犻犪犾犲狀犲狉犵狔犳狌狀犮狋犻狅狀 犪狀犱

狊狆犲犮狋狉狅狊犮狅狆犻犮狆犪狉犪犿犲狋犲狉狊

Ａｍｏｎｇｔｈｅｆｕｎｃｔｉｏｎｓｔｈａｔｐｒｏｐｏｓｅｄｔｏｆｉｔ

ａｎａｌｙｔｉｃａｌｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｙｆｕｎｃｔｉｏｎｓ（ＡＰＥＦｓ）ｏｆ

ｄｉａｔｏｍｉｃ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ， Ｍｕｒｒｅｌ ! Ｓｏｒｂｉｅ （ＭＳ）

ｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｙｆｕｎｃｔｉｏｎｓｅｅｍｓｔｏｂｅｔｈｅｂｅｓｔ．Ｉｔ

ｃａｎａｃｃｕｒａｔｅｌｙｒｅｐｒｏｄｕｃｅｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ，

ａｎｄｈａｓｂｅｅｎｕｓｅｄｔｏｄｅｄｕｃｅ ＡＰＥＦｓｆｏｒ ｍａｎｙ

ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ．Ｓｏｔｈｅｓｅｒｉｅｓｏｆｓｉｎｇｌｅｐｏｉｎｔｅｎｅｒｇｙａｒｅ

ｆｉｔｔｅｄａｓｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇＭｕｒｒｅｌＳｏｒｂｉｅｆｕｎｃｔｉｏｎｓ（６）

ｕｓｉｎｇｔｈｅｎｏｒｍａｌｅｑｕａｔｉｏｎｓ．

　犞（ρ）＝－犇犲（１＋α１ρ＋α２ρ
２＋α３ρ

３）ｅｘｐ（－α１ρ）（６）

Ｗｈｅｒｅρｅｑｕａｌｓ狉 ! 狉犲，狉ｉｓｔｈｅｉｎｔｅｒｎｕｃｌｅａｒ

ｄｉｓｔａｎｃｅａｎｄ狉犲ｉｓＥｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍｉｎｔｅｒｎｕｃｌｅａｒｄｉｓｔａｎｃｅ

ｏｆＮａｎｄＯａｔｏｍ．犇犲ｉｓｔｈｅｄｉｓｓｏｃｉａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙａｎｄ

α１，α２ａｎｄα３ａｒｅｆｉｔｔｉｎｇｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ．Ｔｈｅｐａｒａｍｅｔｅｒｓ

α１，α２ａｎｄα３ａｎｄ犇犲ａｒｅｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｂｙｆｉｔｔｉｎｇ．Ｉｔｉｓ

ｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔｔｏｐｏｉｎｔｏｕｔｔｈａｔ狉犲ｉｓａｌｓｏｔｒｅａｔｅｄａｓａ

ｆｉｔｔｉｎｇｐａｒａｍｅｔｅｒｄｕｒｉｎｇｔｈｅｆｉｔｔｉｎｇｐｒｏｃｅｓｓ．Ｉｎ

４１３１



７期
ＷＡＮＧＪｉａｎｋｕｎ，ｅｔａｌ：ＣａｌｃｕｌａｔｉｏｎｏｆＳｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｉｃＣｏｎｓｔａｎｔｓａｎｄＶｉｂｒａｔｉｏｎａｌＬｅｖｅｌｓｉｎｔｈｅ

Ｘ２П，ａ４П，ａｎｄＢ２ПＳｔａｔｅｓｏｆＮｉｔｒｉｃＯｘｉｄｅ

ｍａｎｙｃａｓｅｓｓａｔｉｓｆａｃｔｏｒｙｒｅｓｕｌｔｓｃａｎｂｅｏｂｔａｉｎｅｄ

ｗｈｅｎ狀ｅｑｕａｌｓ３
［１６１７］，ｓｏｗｅｕｓｅｔｈｅＭＳｆｕｎｃｔｉｏｎａｓ

ｆｏｒｍｕｌａ（６）．

Ｔｈｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｙｃｕｒｖｅｓｏｆｔｈｅｇｒｏｕｎｄ

ｓｔａｔｅＸ２Пａｎｄｔｈｅｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅｓａ
４
ПａｎｄＢ

２
Пｏｆ

ＮＯ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓｈｏｗｅｄｉｎ ｔｈｅ Ｆｉｇ．１ ｗｉｔｈ ｔｈｅ

ｍｉｎｉｍｕｍ ｅｎｅｒｇｙ ｐｏｉｎｔｓ ｄｅｍｏｎｓｔｒａｔｅ ｔｈａｔｔｈｅ

ｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅＸ
２
Пａｎｄｔｈｅｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅｓａ

４
Пａｎｄ

Ｂ２ПｏｆＮＯｍｏｌｅｃｕｌｅｃａｎｅｘｉｓｔｓｔａｂｌｙ．Ｂｙｉｔｅｒａｔｉｎｇ

ａｓｙｓｔｅｍ ｏｆｎｏｒｍａｌｅｑｕａｔｉｏｎｓｂａｓｅｄｏｎａｌｅａｓｔ

ｓｑｕａｒｅｆｉｔ，ｔｈｅｐａｒａｍｅｔｅｒｓα１，α２ａｎｄα３ｏｆＥｑ．（６）

ｈａｖｅｂｅｅｎｃａｌｃｕｌａｔｅｄｆｏｒｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅＸ
２
Пａｎｄ

ｔｈｅｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅｓａ４ПａｎｄＢ
２
ПｏｆＮＯｍｏｌｅｃｕｌｅａｎｄ

ｔａｂｕｌａｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ２ｔｏｇｅｔｈｅｒｗｉｔｈｔｈｅｄｉｓｓｏｃｉａｔｉｏｎ

ｅｎｅｒｇｉｅｓａｎｄｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍｉｎｔｅｒｎｕｃｌｅａｒｓｅｐａｒａｔｉｏｎｓ

ｆｏｒｃｏｎｖｅｎｉｅｎｔｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ．Ｗｅｈａｖｅｍａｄｅｓｉｍｐｌｅ

ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌａｎｄｏｔｈｅｒ

ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｖａｌｕｅｓ
［４，１３，１６］．Ｉｎ Ｆｉｇ．１，ｔｈｒｅｅｔｈｅ

ｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｙｃｕｒｖｅｓｓｔａｎｄｆｏｒｔｈｅｄｉｆｆｅｒｅｎｔ

ｓｔａｔｅｓ Ｘ２П，ａ
４
П ａｎｄ Ｂ２П ｏｆ ＮＯ ｍｏｌｅｃｕｌｅ

ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｃｏｎｓｉｄｅｒｉｎｇｔｈｅｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍｐｏｓｉｔｉｏｎｓ

（狉犲），ｔｈｅｄｉｓｓｏｃｉａｔｉｏｎｌｉｍｉｔａｎｄｄｉｓｓｏｃｉａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙ
（犇犲）ｏｆｔｈｅｓｙｓｔｅｍ，ｗｅｃａｎｃｏｎｃｌｕｄｅｔｈａｔｔｈｒｅｅ

ｃｕｒｖｅｓｗｏｕｌｄｐｒｏｖｉｄｅｕｓｗｉｔｈｒｅｌａｔｉｖｅｌｙｒｅａｓｏｎａｂｌｅ

ｒｅｓｕｌｔｓ，ａｎｄａｒｅｗｏｒｔｈｙｏｆｆｕｒｔｈｅｒｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎ．

Ｅｉｔｈｅｒｔｈｅｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍｐｏｓｉｔｉｏｎｓｏｒｔｈｅｄｉｓｓｏｃｉａｔｉｏｎ

ｅｎｅｒｇｉｅｓｏｆｔｈｅｃｕｒｖｅｓｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔｓｔａｔｅｓｏｆＮＯａｒｅ

ｓａｔｉｓｆａｃｔｏｒｙａｎｄａｒｅｉｎｇｏｏｄａｇｒｅｅｍｅｎｔｗｉｔｈｔｈｅ

ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｏｎｅｓ．Ｔｈｅｓｅｔｈｒｅｅｃｕｒｖｅｓａｒｅｕｓｅｄｔｏ

ｆｉｔｔｏｔｈｅ ＭｕｒｒｅｌＳｏｒｂｉｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｆｕｎｃｔｉｏｎｓａｎｄ

ｂｅｃａｕｓｅｔｈｅｙａｌｓｏｐｒｏｖｉｄｅｕｓｗｉｔｈｇｏｏｄｒｅｓｕｌｔｓ．

Ｔｈｅｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｆｉｔｔｉｎｇｉｓａｗｉｄｅｌｙｕｓｅｄｍｅｔｈｏｄｉｎ

ｆｉｔｔｉｎｇ ｗｏｒｋ，ａｎｄｉｎｏｕｒｆｉｔｔｉｎｇｐｒｏｃｅｓｓ，ｉｔｉｓ

ｃａｒｒｉｅｄ ｏｕｔ ｗｉｔｈ ＬｅｖｅｎｂｅｒｇＭａｒｑｕａｒｄｔ ｍｅｔｈｏｄ

ｅｍｐｌｏｙｉｎｇＭａｔｌａｂｐｒｏｇｒａｍ．Ｔｈｅｆｉｔｔｉｎｇｐａｒａｍｅｔｅｒｓ

ｏｆ ａｎａｌｙｔｉｃａｌ ｐｏｔｅｎｔｉａｌ ｅｎｅｒｇｙ ｆｕｎｃｔｉｏｎｓ ａｒｅ

ｔａｂｕｌａｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ２ｗｈｉｌｅｏｔｈｅｒｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌａｎｄ

ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｃｏｕｎｔｅｒｐａｒｔｓａｒｅａｌｓｏｃｏｌｌｅｃｔｅｄ．

Ｆｉｇ．１　Ｔｈｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｙｃｕｒｖｅｓｏｆｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅ

Ｘ２Пａｎｄｔｈｅｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅｓａ
４
ПａｎｄＢ

２
ПｏｆＮＯ

ＦｒｏｍｔｈｅＴａｂｌｅ２，ｗｅｃａｎｅａｓｉｌｙｓｅｅｔｈａｔｔｈｅ

ｃｏｍｐｕｔｅｄｄｉｓｓｏｃｉａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙｉｓｉｎａｇｒｅｅｍｅｎｔｗｉｔｈ

ｔｈｅ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｖａｌｕｅ
［１６］ ｗｉｔｈｉｎ －０．０９６ｅＶ

ｄｅｖｉａｔｉｏｎｆｏｒ ｔｈｅ Ｘ２П ｓｔａｔｅ，ａｎｄ ｔｈｅ ｒｅｉｓ

０．１１５０２ｎｍ ｗｉｔｈ ０．０００６ｎｍ ｄｅｖｉａｔｉｏｎ．

Ｄｅｖｉａｔｉｏｎｓ０．００１２２ｏｆｒｅｆｒｏｍＲｅｆ．［１９］ａｒｅｌａｇｅｒ

ｔｈａｎｏｕｒｓ．Ｔｈｅ犇犲ｏｆｔｈｅｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅａ４Пａｎｄ

Ｂ２Пａｒｅａｌｓｏｉｎａｃｃｏｒｄａｎｃｅｗｉｔｈｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ

ｃｏｕｎｔｅｒｐａｒｔｓ
［８］ ｗｉｔｈｉｎ０．００７ｅＶａｎｄ０．００４ｅＶ

ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ，ａｎｄｔｈｅｃｏｍｐｕｔｅｄｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍｉｎｔｅｒ

ｎｕｃｌｅａｒｄｉｓｔａｎｃｅｏｆａ４П ａｎｄＢ
２
П ｓｔａｔｅｓａｒｅｉｎ

ａｃｃｏｒｄ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｄａｔａ
［８］ ｗｉｔｈｉｎ

０．０００２ｎｍｅｒｒｏｒｏｒ０．１４％ｆｏｒｔｈｅａ４Пｓｔａｔｅ，ａｎｄ

０．０００７ｎｍｅｒｒｏｒｏｒ０．４８％ｆｏｒｔｈｅＢ２Пｓｔａｔｅａｔ

ｔｈｅｐｒｅｓｅｎｔａｔＣＡＳＳＣＦ／ＭＲＣＩｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｌｅｖｅｌｏｆ

ｔｈｅｏｒｙ ｉｎ ｆｕｌｌ ａｃｔｉｖｅ ｓｐａｃｅ， ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．

Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｔｈｅｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅ

ｄｉｓｓｏｃｉａｔｉｏｎｅｎｅｒｇｉｅｓａｎｄｔｈｅｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍ ｉｎｔｅｒ

ｎｕｃｌｅａｒ ｄｉｓｔａｎｃｅｓ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｐｒｅｖｉｏｕｓ ｏｔｈｅｒ

ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｒｅｓｕｌｔｓ
［２，８，１９，２８２９］ｃｌｅａｒｌｙｓｈｏｗｓｔｈａｔｔｈｅ

ｐｒｅｓｅｎｔ ｗｏｒｋ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔｓ ａｎ ｉｍｐｒｏｖｅｍｅｎｔ ｉｎ

ａｇｒｅｅｍｅｎｔｗｉｔｈｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｓ．

犜犪犫犾犲２　犜犺犲犮狅狀狊狋犪狀狋狊犳狅狉狋犺犲犵狉狅狌狀犱狊狋犪狋犲犡
２
П犪狀犱

狋犺犲犲狓犮犻狋犲犱狊狋犪狋犲狊犪４П犪狀犱犅
２
П狊狋犪狋犲狊狅犳犖犗犿狅犾犲犮狌犾犲

Ｓｔａｔｅｓ 犜犲／ｅＶ 狉犲／ｎｍ 犇犲／ｅＶ Ｄａｔａｓｏｕｒｃｅ

Ｘ２П ０．００ ０．１１５０２ ６．５１８ Ｔｈｉｓｗｏｒｋ

０．００ ０．１１５３０ ５．８５０ Ｒｅｆ．［８］

０．００ ０．１１５０８ ６．６１４ Ｒｅｆ．［１６］

０．００ ０．１１４９９ ６．４７１ Ｒｅｆ．［２］

０．００ ０．１１６３０ ６．２６０ Ｒｅｆ．［１９］

ａ４П ４．３９ ０．１４３８ １．４６７ Ｔｈｉｓｗｏｒｋ

４．３９ ０．１４００ １．４６０ Ｒｅｆ．［２８］

４．７７ ０．１４３６ １．９０ Ｒｅｆ．［８］

Ｂ２П ５．７１ ０．１４２０ ３．２０３ Ｔｈｉｓｗｏｒｋ

５．２５ ０．１４２７ ３．１９０ Ｒｅｆ．［８］

５．６９ ０．１４１７ ３．３０ Ｒｅｆ．［２９］

　　Ｉｔｉｓｋｎｏｗｎｔｏｕｓａｌｌｔｈａｔｔｈｅｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｒｏｕｎｄ

ｔｈｅｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍｐｏｓｉｔｉｏｎａｒｅｗｈａｔｗｅｒｅａｌｌｙｃａｒｅ，ｓｏ

ｗｅｊｕｓｔｅｍｐｌｏｙｅｄ６９，６５ａｎｄ６９ｅｎｅｒｇｙｐｏｉｎｔｓ

ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙｆｏｒｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅ Ｘ
２
П ａｎｄｔｈｅ

ｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅｓａ４П ａｎｄ Ｂ
２
П ａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉｎｔｅｒ

ｎｕｃｌｅａｒｄｉｓｔａｎｃｅ ｏｆ Ｎ ａｎｄ Ｏ ａｔｏｍｓ．Ｔｈｅｒｅ

ｏｂｔａｉｎｅｄ ｕｓｉｎｇ ｍｏｌｅｃｕｌｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ

ｍｅｔｈｏｄｉｓａｃｃｏｒｄａｎｃｅｗｉｔｈｔｈｅｏｎｅｏｂｔａｉｎｅｄｗｉｔｈ

ｔｈｅｓｉｎｇｌｅｐｏｉｎｔｓｃａｎｎｉｎｇ ｍｅｔｈｏｄ．Ｓｏ ｗｅｃａｎ

ｃｏｎｃｌｕｄｅｔｈａｔｔｈｅｐｒｅｓｅｎｔｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎａｐｐｒｏａｃｈｉｓ

ｒｅｌｉａｂｌｅ．

２．２　犆犪犾犮狌犾犪狋犻狅狀狅犳犺犪狉犿狅狀犻犮犳狉犲狇狌犲狀犮狔狅犳犖犗

狉犪犱犻犮犪犾

Ｆｏｒｃｅｃｏｎｓｔａｎｔｏｆｓｅｃｏｎｄｏｒｄｅｒｃａｎｂｅｄｅｒｉｖｅｄ

ｆｒｏｍａｎａｌｙｔｉｃａｌｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｙｅｑｕａｔｉｏｎ（６）．

犳２＝犇犲（犪
２
１－２犪２）　 （７）

Ｏｎ ｔｈｅ ｏｔｈｅｒ ｈａｎｄ，ｄｉａｔｏｍｉｃ ｍｏｌｅｃｕｌｅ ｆｏｒｃｅ
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ｃｏｎｓｔａｎｔｏｆｓｅｃｏｎｄ ｏｒｄｅｒｉｓ ｒｅｌａｔｅｄ ｗｉｔｈ ｔｈｅ

ｈａｒｍｏｎｉｃｆｒｅｑｕｅｎｃｙａｓｆｏｌｌｏｗｉｎｇｅｑｕａｔｉｏｎａｃｃｏｒｄｉｎｇ

ｔｏｔｈｅＲＫＲｍｅｔｈｏｄ
［１６］．

犳２＝４π
２
ω
２
犲μ犮

２ （８）

Ｅｑ．（９）ｃａｎｂｅｄｅｒｉｖｅｄｆｒｏｍｅｑｕａｔｉｏｎ（７）ａｎｄ（８）．

ω犲＝
犇犲（犪

２
１－２犪２）

４π
２

μ犮
［ ］２

１／２

（９）

Ｗｈｅｒｅμｉｓｔｈｅｄｉａｔｏｍｉｃｍｏｌｅｃｕｌｅｒｅｄｕｃｅｄｍａｓｓ，

ａｎｄ犮ｉｓｔｈｅｓｐｅｅｄｏｆｌｉｇｈｔｉｎｖａｃｕｕｍ．Ｔｈｅｏｔｈｅｒ

ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｉｃｃｏｎｓｔａｎｔｓｃａｎ ｂｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｆｒｏｍ

ｆｏｌｌｏｗｉｎｇｅｑｕａｔｉｏｎｓ．

犳３＝－６犇犲 犪３－犪１犪２－
１

３
犪［ ］３１ （１０）

犳４＝犇犲（３犪
４
１－１２犪

２
１犪２＋２４犪１犪３） （１１）

Ｗｈｅｒｅ犳２，犳３ ａｎｄ犳４ ａｒｅｑｕａｄｒａｔｉｃ，ｃｕｂｉｃａｎｄ

ｑｕａｒｔｉｃ ｆｏｒｃｅ ｃｏｎｓｔａｎｔｓ ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ， ａｆｔｅｒ

ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ ｆｏｒｃｅ ｃｏｎｓｔａｎｔｓ ａｎｄ ｈａｒｍｏｎｉｃ

ｆｒｅｑｕｅｎｃｙ，ｏｔｈｅｒｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｉｃｃｏｎｓｔａｎｔｓｃａｎｂｅ

ｃｏｍｐｕｔｅｄｕｓｉｎｇｆｏｌｌｏｗｉｎｇｅｑｕａｔｉｏｎｓ．

犅犲＝
犺

８π
２犮μ犚

２
犲

（１２）

犪犲＝－
６犅２犲

ω犲
１＋
犳３犚犲
３犳［ ］

２

（１３）

ω犲χ犲＝
犅犲
８
－
犳４犚

２
犲

犳２
＋１５１＋

ω犲犪犲
６犅２（ ）

犲
［ ］

２

（１４）

Ｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｏｆｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｉｃｃｏｎｓｔａｎｔｓ

ａｒｅｔａｂｕｌａｔｅｄｉｎｔｈｅＴａｂｌｅ３ａｎｄ４．

犜犪犫犾犲３　犜犺犲犳狅狉犮犲犮狅狀狊狋犪狀狋狊犳狅狉狋犺犲犵狉狅狌狀犱狊狋犪狋犲犡
２
П犪狀犱狋犺犲

犲狓犮犻狋犲犱狊狋犪狋犲狊犪４П犪狀犱犅
２
П狊狋犪狋犲狊狅犳犖犗犿狅犾犲犮狌犾犲

Ｓｔａｔｅｓ 犳２／（ｅＶ·ｎｍ
－２）犳３／（ｅＶ·ｎｍ

－３）犳４／（ｅＶ·ｎｍ
－４）

Ｘ２П １．００２４ｅ＋３ －７．６１２１ｅ＋５ ４．６９６０ｅ＋７

ａ４П ２．６０３ｅ＋３ －２．２１６９ｅ＋５ １．９８８８ｅ＋７

Ｂ２П ２．９７２ｅ＋３ －１．７２４２ｅ＋５ ８．１００７ｅ＋６

犜犪犫犾犲４　犜犺犲狊狆犲犮狋狉狅狊犮狅狆犻犮犮狅狀狊狋犪狀狋狊犳狅狉犖犗犿狅犾犲犮狌犾犲

Ｓｔａｔｅｓω犲／ｃｍ
－１
ω犲χ犲／ｃｍ

－１犅犲／ｃｍ
－１ 犪犲／ｃｍ

－１Ｄａｔａｓｏｕｒｃｅ

Ｘ２П １９０９．４ １４．８６ １．６９ ０．０２０ Ｔｈｉｓｗｏｒｋ

１９０４．２ １４．０８ １．６７ ０．０１７ Ｒｅｆ．［８］

１９１５．０ １４．６５ １．７１ ０．０１７４ Ｒｅｆ．［１９］

２０１４．８ ２６．３４ １．６７ ０．０２０ Ｒｅｆ．［２０］

ａ４П ９８６．６ １２．６ １．１３ ０．０２１ Ｔｈｉｓｗｏｒｋ

１０１７．０ １０．６９ １．１２ ０．０１７ Ｒｅｆ．［２０］

９７０．８ １２．６ １．１０ ０．０２３ Ｒｅｆ．［８］

７５６ １６．０   Ｒｅｆ．［１９］

Ｂ２П １０２８．６ ９．８ １．１２ ０．０１３ ｔｈｉｓｗｏｒｋ

１１５４．０ １４．０ １．００ ０．０１４ Ｒｅｆ．［２０］

１２２１．０ ５６．４ １．１１ ０．０１５ Ｒｅｆ．［８］

１０３７．２ ７．７ １．０９２ ０．０１２ Ｒｅｆ．［１９］

　　Ｆｒｏｍｔａｂｌｅ４，ｔｈｅｈａｒｍｏｎｉｃｆｒｅｑｕｅｎｃｙ（ω犲）

ｏｂｔａｉｎｅｄｂｙｔｈｉｓｗｒｏｋｆｏｒｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅＸ
２
Пｉｓ

１９０９．４ ａｎｄ ｍｕｃｈ ｃｌｏｓｅｒｔｏ ｔｈｅ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ

ｄａｔａ
［１９］ｔｈａｎｔｈｅｄａｔａｏｆＲｅｆ．［８，２０］．Ｉｎｄｅｔａｉｌｔｈｅ

ａｎｈａｒｍｏｎｉｃｆｒｅｑｕｅｎｃｙ（ω犲χ犲）ｗｅｐｒｅｓｅｎｔｆｏｒＢ
２
П

ｓｔａｔｅｉｓｍｏｒｅａｃｃｕｒａｔｅｔｏｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｄａｔａ
［１９］

ｔｈａｎｏｎｅｓｏｆＲｅｆ．［８，２０］．Ｂｙｃｏｍｐａｒｉｎｇｔｈｅ

ｈａｒｍｏｎｉｃｆｒｅｑｕｅｎｃｙａｎｄｏｔｈｅｒｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｉｃｄａｔａ

ｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｏｒｙａｎｄｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｖａｌｕｅｓｗｅｆｉｎｄ

ｔｈａｔｏｕｒｍｅｔｈｏｄｈａｓａｎｏｂｖｉｏｕｓｉｍｐｒｏｖｅｍｅｎｔｉｎ

ａｃｃｕｒａｃｙ．

２．３　犆犪犾犮狌犾犪狋犻狅狀狅犳狏犻犫狉犪狋犻狅狀犪犾犾犲狏犲犾狊狅犳犖犗狉犪犱犻犮犪犾

犫犪狊犲犱狅狀狋犺犲犪狀犪犾狔狋犻犮犪犾狆狅狋犲狀狋犻犪犾犲狀犲狉犵狔犳狌狀犮狋犻狅狀狊

Ｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙｈａｓａｆｕｎｄａｍｅｎｔａｌ

ｒｏｌｅｉｎ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｐｈｙｓｉｃｓ ａｎｄｉｔｓ ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓ

ｅｘｔｅｎｄｔｏｏｔｈｅｒｆｉｅｌｄｓｌｉｋｅａｓｔｒｏｎｏｍｙ，ｂｉｏｌｏｇｙａｎｄ

ｅａｒｔｈ ａｎｄ ｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔａｌ ｓｃｉｅｎｃｅｓ． Ｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌ

ｍｏｌｅｃｕｌａｒａｎａｌｙｓｉｓｐｒｏｖｉｄｅｓｉｍｐｏｒｔａｎｔｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ

ｏｎｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅｓ
［２２］．ＴｈｅＲＫＲ

ｍｅｔｈｏｄ
［１６］ｈａｓｂｅｃｏｍｅｓｔａｎｄａｒｄｐｒｏｃｅｄｕｒｅｆｏｒｔｈｅ

ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ ｐｏｔｅｎｔｉａｌ ｃｕｒｖｅｓ ｆｏｒ ｄｉａｔｏｍｉｃ

ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ．Ｉｎ ｐｒｅｖｉｏｕｓｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ，ｔｈｅｉｎｉｔｉａｌ

ｉｎｐｕｔｓｅｔｏｆｃｏｎｓｔａｎｔｓｆｏｒｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅＸ
２
Пａｎｄ

ｔｈｅｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅｓａ４ПａｎｄＢ
２
ПｓｔａｔｅｓｏｆＮＯｗａｓ

ｅｓｔａｂｌｉｓｈｅｄｂｙｓｐｅｃｔｒａｆｏｒ狏≤８，ａｒａｎｇｅｃｏｖｅｒｉｎｇ

ｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌｌｅｖｅｌｓｏｎｌｙｉｎｔｈｅｌｏｗｅｒｈａｌｆｏｆｅａｃｈ

ｐｏｔｅｎｔｉａｌｗｅｌｌ．Ｗｅｐｒｏｖｉｄｅｄａｕｓｅｆｕｌｗａｙｔｏｏｂｔａｉｎ

ｔｈｅｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｉｃｃｏｎｓｔａｎｔｓｕｓｅｄａｓｉｎｐｕｔｏｆｔｈｅ

ＲＫＲｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｂａｓｅｄｏｎｔｈｅａｎａｌｙｔｉｃａｌｐｏｔｅｎｔｉａｌ

ｅｎｅｒｇｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｎｄａｎｄａｓｅｒｉｅｓｏｆｅｉｇｅｎｖａｌｕｅｓｏｆ

ｖｉｂｒａｔｔｉｏｎａｌｌｅｖｅｌｓｉｓｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄ．Ｔｈｅｓｅｌｅｖｅｌｓｌｉｅ

ｃｌｏｓｅｔｏｔｈｅｄｉｓｓｏｃｉａｔｉｏｎｌｉｍｉｔ，ｆｕｒｎｉｓｈｉｎｇｂｅｔｔｅｒ

ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｉｃｃｏｎｓｔａｎｔｓｆｏｒｃｏｎｓｔｒｕｃｔｉｎｇｔｈｅＲＫＲ

ｃｕｒｖｅｓｏｆｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅＸ
２
Пａｎｄｔｈｅｅｘｃｉｔｅｄ

ｓｔａｔｅｓａ４ПａｎｄＢ
２
ПｓｔａｔｅｓｏｆＮＯ．

犜犪犫犾犲５　犈犻犵犲狀狏犪犾狌犲狊狅犳狏犻犫狉犪狋犻狅狀犪犾犾犲狏犲犾狊（犈狏犻狀犮犿
－１）

犳狅狉狋犺犲犵狉狅狌狀犱狊狋犪狋犲犡
２
П犪狀犱狋犺犲犲狓犮犻狋犲犱狊狋犪狋犲狊犪

４
П犪狀犱

犅２П狊狋犪狋犲狊狅犳犖犗犿狅犾犲犮狌犾犲

Ｓｔａｔｅｓ υ 犈狏／ｃｍ
－１ Ｒｅｆ．［２１］ υ 犈狏／ｃｍ

－１

Ｘ２П ０ ９５９．６ ９５９．６ １１ ２００４０．２

２ ４６７２．７ ４６２７．３ １４ ２４６５７．４

４ ８３１６．５ ８２８３．５ １７ ２９０３６．６

６ １１８０３．３ １１７８２．３ １９ ３１８５６．５

８ １５１７０．６ ２３ ３７５５２．１

ａ４П ０ ４８２．２ １１ ９４９７．０

３ ３２４３．３ １４ １１４２６．５

５ ４９５８．１ １６ １２５８９．４

７ ６５７１．９ １８ １３６５９．８

９ ８０８４．９ ２１ １５１２４．９

Ｂ２П ０ ５２７．９ １１ １０９１２．５

３ ３５９８．４ １４ １４２３２．７

５ ５５０２．１ １６ １５８００．９

７ ７３４６．９ １８ １７２９７．５

９ ９１６３．５ ２１ １９４３８．９

　　Ｔｈｅｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌｅｎｅｒｇｙｌｅｖｅｌｓ（犈υｉｎｃｍ
１）ａｒｅ

ｏｂｔａｉｎｅｄ ｂｙ ｓｏｌｖｉｎｇｔｈｅｒａｄｉａｌｏｎｅｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ

Ｓｃｈｒｄｉｎｇｅｒｅｑｕａｔｉｏｎｏｆｎｕｃｌｅａｒｍｏｔｉｏｎ．

６１３１



７期
ＷＡＮＧＪｉａｎｋｕｎ，ｅｔａｌ：ＣａｌｃｕｌａｔｉｏｎｏｆＳｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｉｃＣｏｎｓｔａｎｔｓａｎｄＶｉｂｒａｔｉｏｎａｌＬｅｖｅｌｓｉｎｔｈｅ

Ｘ２П，ａ４П，ａｎｄＢ２ПＳｔａｔｅｓｏｆＮｉｔｒｉｃＯｘｉｄｅ

［－

２μ

犱２

犱２狉
＋

２

２μ狉
２犑（犑＋１）＋犞（狉）］Ψν，犑（狉）＝

　犈ν，犑Ψν，犑（狉） （１５）

Ｗｈｅｒｅ犞（狉）ｄｅｎｏｔｅｓａｎａｌｙｔｉｃａｌｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｙ

ｆｕｎｃｔｉｏｎ．Ｔｈｅυａｎｄ犑ｄｅｎｏｔｅｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌｑｕａｎｔｕｍ

ｎｕｍｂｅｒ ａｎｄ ｒｏｔａｔｉｏｎａｌ ｑｕａｎｔｕｍ ｎｕｍｂｅｒ

ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｗｈｅｎ犑ｅｑｕａｌｓｔｏ０，犈υｉｓｅｉｇｅｎｖａｌｕｅ

ｏｆｖｉｂｒａｔｉｎａｌｅｎｅｒｇｙ．Ｔｈｅｅｉｇｅｎｖａｌｕｅｓｏｆｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌ

ｌｅｖｅｌｓａｒｅｃｏｍｐａｒｅｄｗｉｔｈｔｈａｔｏｆｌｉｔｅｒａｔｕｒｅ
［２１］．

３　犛狌犿犿犪狉狔

Ｔｈｅｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅ

Ｘ２Пａｎｄｔｈｅｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅｓａ
４
ПａｎｄＢ

２
Пｓｔａｔｅｓｏｆ

ＮＯ ｍｏｌｅｃｕｌｅａｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｕｓｉｎｇｔｈｅＣＡＳＳＣＦ／

ＭＲＣＩｍｅｔｈｏｄａｎｄｔｈｅｃｃｐＶＤＺｂａｓｉｓｓｅｔ，ａｎｄ

ａｎａｌｙｔｉｃａｌｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｙｆｕｎｃｔｉｏｎｓａｒｅｆｉｔｔｅｄ．Ｏｎ

ｔｈｅｂａｓｉｓｏｆｐｈｙｓｉｃａｌｔｈｅｏｒｙｏｆｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｙ

ｆｕｎｃｔｉｏｎｓ， ｈａｒｍｏｎｉｃ ｆｒｅｑｕｅｎｃｙ ａｎｄ ｏｔｈｅｒ

ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｉｃｃｏｎｓｔａｎｔｓａｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｅｍｐｌｏｙｉｎｇ

ｔｈｅＲｙｄｂｅｒｇＫｌｅｉｎＲｅｅｓｍｅｔｈｏｄ．Ｔｈｅｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ

ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓａｒｅｉｎｅｘｃｅｌｌｅｎｔａｇｒｅｅｍｅｎｔｗｉｔｈ

ｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｓａｎｄａｒｅｍｏｒｅａｃｃｕｒａｔｅｔｈａｎｔｈｅ

ｏｔｈｅｒｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｏｎｅｓ，ｗｈｉｃｈｍｅａｎｔｈａｔｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ

ｍｅｔｈｏｄｐｒｅｓｅｎｔｅｄｉｎｔｈｉｓｐａｐｅｒｉｓｒｅｌｉａｂｌｅａｎｄ

ｆｅａｓｉｂｌｅ．Ｉｎａｄｄｉｔｉｏｎｔｈｅｅｉｇｅｎｖａｌｕｅｓｏｆｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌ

ｌｅｖｅｌｓｏｆｓｔａｔｅＸ２Пａｎｄｔｈｅｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅｓａ
４
Пａｎｄ

Ｂ２ПｓｔａｔｅｓｏｆＮＯｍｏｌｅｃｕｌｅａｒｅｄｅｒｉｖｅｄｂｙｓｏｌｖｉｎｇ

ｔｈｅ ｏｎｅｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ Ｓｃｈｒｄｉｎｇｅｒ ｅｑｕａｔｉｏｎ ｏｆ

ｎｕｃｌｅａｒｍｏｔｉｏｎ．

犚犲犳犲狉犲狀犮犲狊
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ＮＯ分子的基态（Ｘ２П）和激发态（ａ４ПａｎｄＢ２П）

光谱常量和振动能级的计算

王建坤ａ，杨志勇ｂ，吴振森ａ

（ａ．西安电子科技大学 理学院；ｂ．技术物理学院，西安７１００７１）

摘　要：本文使用完全活性空间自洽场／多组态相互作用 （ＣＡＳＳＣＦ／ＭＲＣＩ）理论，以ｃｃｐＶＤＺ为基组，计算

了ＮＯ分子基态（Ｘ２Π）和激发态 （ａ
４
ПａｎｄＢ

２
П）的平衡结构和单点能扫描曲线．采用最小二乘法拟合了

ＭｕｒｒｅｌｌＳｏｒｂｉｅ函数，得到了ＮＯ分子的解析势能曲线，并利用ＲｙｄｂｅｒｇＫｌｅｉｎＲｅｅｓ方法，计算得到的 ＮＯ

分子相应态的谐振频率和其它的光谱数据（ω犲、α犲、ω犲χ犲、β犲）与实验值十分一致，和其它理论计算方法进行比

较，发现该方法有更好的准确性．以得到的解析势能函数为基础，求解 ＮＯ 分子核运动的一维径向

Ｓｃｈｒｄｉｎｇｅｒ方程，获得了更高振动态的振动能级．

关键词：势能函数；多组态相互作用；谐振频率；振动能级
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