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　　犉狅狌狀犱犪狋犻狅狀犻狋犲犿：ＴｈｅＮａｔｉｏｎａｌＮａｔｕｒａｌＳｃｉｅｎｃｅＦｏｕｎｄａｔｉｏｎｏｆＣｈｉｎａ（Ｎｏｓ．１１２６４０３３，１１４６４０４０，１１２６５０１３，１１５０４４２１），ｔｈｅＮａｔｕｒａｌ

ＳｃｉｅｎｃｅＦｏｕｎｄａｔｉｏｎｏｆＧａｎｓｕＰｒｏｖｉｎｃｅ（Ｎｏ．１５０６ＲＪＺＥ１１２），ｔｈｅＳｃｉｅｎｔｉｆｉｃＲｅｓｅａｒｃｈＦｏｕｎｄａｔｉｏｎｏｆＨｉｇｈｅｒＥｄｕｃａｔｉｏｎｏｆＧａｎｓｕＰｒｏｖｉｎｃｅ

（Ｎｏ．２０１４Ａ１０４）ａｎｄｔｈｅＨｉｇｈｅｒＳｃｈｏｏｌｉｎＧａｎｓｕＰｒｏｖｉｎｃｅＢａｓｉｃＳｃｉｅｎｔｉｆｉｃＲｅｓｅａｒｃｈＥｘｐｅｎｓｅｓ（Ｎｏ．２０５０２０５）

犉犻狉狊狋犪狌狋犺狅狉：ＬＩＵＸｉａｏｂｉｎ（１９７３－ ），ｍａｌｅ，ａｓｓｏｃｉａｔｅｐｒｏｆｅｓｓｏｒ，Ｐｈ．Ｄ．ｄｅｇｒｅｅ，ｍａｉｎｌｙｆｏｃｕｓｅｓｏｎａｔｏｍｉｃｓｔｒｕｃｔｕｒｅ，ｓｐｅｃｔｒｕｍａｎｄ

ｐｈｏｔｏｉｏｎｉｚａｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓ．Ｅｍａｉｌ：Ｌｉｕｘｂ＿ｔｓｔｃ＠ｓｏｈｕ．ｃｏｍ

犚犲犮犲犻狏犲犱：Ｊｕｎ．２３，２０１６；犃犮犮犲狆狋犲犱：Ｓｅｐ．２６，２０１６

犺狋狋狆：∥狑狑狑．狆犺狅狋狅狀．犪犮．犮狀

犱狅犻：１０．３７８８／ｇｚｘｂ２０１６４５１２．１２０２００１
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：１００４４２１３（２０１６）１２１２０２００１５

犜犺犲狅狉犲狋犻犮犪犾犛狋狌犱狔狅狀狋犺犲犞犪犾犲狀犮犲狊犺犲犾犾犘犺狅狋狅犻狅狀犻狕犪狋犻狅狀狅犳犖犪

犃狋狅犿狊犪狀犱犖犪犾犻犽犲犉犲１５＋犐狅狀狊

ＬＩＵＸｉａｏｂｉｎ１，ＳＨＩＹｉｎｇｌｏｎｇ
１，ＸＩＮＧＹｏｎｇｚｈｏｎｇ

１，ＬＵＦｅｉｐｉｎｇ
１，ＣＨＥＮＺｈａｎｂｉｎ２

（１犇犲狆犪狉狋犿犲狀狋狅犳犘犺狔狊犻犮狊，犜犻犪狀狊犺狌犻犖狅狉犿犪犾犝狀犻狏犲狉狊犻狋狔，犜犻犪狀狊犺狌犻，犌犪狀狊狌７４１００１，犆犺犻狀犪）

（２犆狅犾犾犲犵犲狅犳犛犮犻犲狀犮犲，犖犪狋犻狅狀犪犾犝狀犻狏犲狉狊犻狋狔狅犳犇犲犳犲狀狊犲犜犲犮犺狀狅犾狅犵狔，犆犺犪狀犵狊犺犪，犎狌狀犪狀４１００７３，犆犺犻狀犪）

犃犫狊狋狉犪犮狋：ＣａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｏｆｐｈｏｔｏｉｏｎｉｚａｔｉｏｎｃｒｏｓｓｓｅｃｔｉｏｎｓｆｏｒＮａａｔｏｍｓａｎｄＮａｌｉｋｅＦｅ
１５＋
ｉｏｎｓｗｅｒｅｃａｒｒｉｅｄ

ｏｕｔｉｎｔｈｅｆｒａｍｅｗｏｒｋｏｆｒｅｌａｔｉｖｉｓｔｉｃｍｕｌｔｉｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎＤｉｒａｃＦｏｃｋｍｅｔｈｏｄ．ＦｏｒＮａａｔｏｍｓ，ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｓ

ｗｅｒｅｍａｄｅｗｉｔｈｐｒｅｖｉｏｕｓｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓａｎｄａｖａｉｌａｂｌｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｓａｎｄａｇｏｏｄｏｒ

ａｔｌｅａｓｔｒｅａｓｏｎａｂｌｅａｇｒｅｅｍｅｎｔｉｓｆｏｕｎｄｉｆｔｈｅｒｅｌａｔｉｖｉｓｔｉｃａｎｄｒｅｌａｘａｔｉｏｎｅｆｆｅｃｔｓａｒｅｔａｋｅｎｉｎｔｏａｃｃｏｕｎｔ．Ｉｔｉｓ

ｓｈｏｗｎｔｈａｔ，ｆｏｒｔｈｅｏｕｔｅｒｍｏｓｔｖａｌｅｎｃｅｅｌｅｃｔｒｏｎｓｏｆｍｅｄｉｕｍＦｅ１５＋ｉｏｎｓ，ｔｈｅｒｅｌａｔｉｖｉｓｔｉｃｅｆｆｅｃｔｓａｃｃｏｕｎｔｓｆｏｒ

ａｐｒｏｍｉｎｅｎｔｐａｒｔｉｎｔｈｅｐｈｏｔｏｉｏｎｉｚａｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓａｎｄｏｒｂｉｔａｌｒｅｌａｘａｔｉｏｎｃａｎｂｅｎｅｇｌｉｇｉｂｌｅ；ｈｏｗｅｖｅｒｉｔｉｓｎｏｔ

ｔｈｅｓａｍｅｃａｓｅｆｏｒｎｅｕｔｒａｌＮａａｔｏｍｓｗｈｅｒｅｔｈｅｉｎｆｌｕｅｎｃｅｏｆｏｒｂｉｔａｌｒｅｌａｘａｔｉｏｎｓｉｓｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔｂｕｔｃｒｏｓｓ

ｓｅｃｔｉｏｎｓｓｌｉｇｈｔｌｙｄｅｐｅｎｄｏｎｔｈｅｒｅｌａｔｉｖｉｓｔｉｃｅｆｆｅｃｔｓ．

犓犲狔 狑狅狉犱狊： Ａｔｏｍ ｏｐｔｉｃｓ；Ｐｈｏｔｏｉｏｎｉｚａｔｉｏｎ；Ｃｒｏｓｓ ｓｅｃｔｉｏｎ；Ｃｏｏｐｅｒｍｉｎｉｍｕｍ；Ｒｅｌａｔｉｖｉｓｔｉｃ ｅｆｆｅｃｔ；

Ｒｅｌａｘａｔｉｏｎｅｆｆｅｃｔ

犗犆犐犛犆狅犱犲狊：０２０．００２０；０２０．２９３０；０２０．５５８０；３００．６２１０；２６０．３２３０

０　犐狀狋狉狅犱狌犮狋犻狅狀

Ｔｈｅｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｏｆｐｈｏｔｏｎｓｗｉｔｈａｔｏｍｓ（ｉｏｎｓ），ｉ．

ｅ．，ｔｈｅｅｍｉｓｓｉｏｎｏｆａｎｅｌｅｃｔｒｏｎａｆｔｅｒｔｈｅａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｏｆａ

ｐｈｏｔｏｎ，ｉｓ ｏｎｅ ｏｆｔｈｅ ｍｏｓｔｆｕｎｄａｍｅｎｔａｌ ａｔｏｍｉｃ

ｐｒｏｃｅｓｓｅｓｉｎ ｎａｔｕｒｅｔｈａｔｏｃｃｕｒｓｉｎ ｍａｎｙａｒｅａｓｏｆ

ｐｈｙｓｉｃｓ． Ｒｅｌｉａｂｌｅ ｋｎｏｗｌｅｄｇｅ ｏｆ ａｔｏｍｉｃ ｉｍｐｏｒｔａｎｔ

ｐａｒａｍｅｔｅｒｖａｌｕｅｓｓｕｃｈａｓｐｈｏｔｏｉｏｎｉｚａｔｉｏｎｃｒｏｓｓｓｅｃｔｉｏｎｓ

ｉｓｃｒｕｃｉａｌｆｏｒｂｏｔｈｃｏｎｖｅｎｔｉｏｎａｌａｎｄｍｏｄｅｒｎａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓ

ｉｎｓｃｉｅｎｃｅａｎｄｉｎｄｕｓｔｒｙ．Ｆｏｒｅｘａｍｐｌｅ，ｐｈｏｔｏｅｌｅｃｔｒｏｎ
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ｓｐｅｃｔｒｕｍ ｉｓ ａ ｐｏｗｅｒｆｕｌｔｏｏｌｔｏ ｅｓｔｉｍａｔｅ ｅｌｅｍｅｎｔ

ａｂｕｎｄａｎｃｅｓ，ｉｎｂｏｔｈｎｅａｒｂｙａｎｄｄｉｓｔａｎｔｕｎｉｖｅｒｓｅ，ｗｉｔｈ

ａｎａｃｃｕｒａｃｙｌｉｍｉｔｅｄｂｙｔｈｅａｃｃｕｒａｃｙｏｆｔｈｅｒｅｌｅｖａｎｔ

ａｔｏｍｉｃｄａｔａ．Ｔｈｅｈｉｇｈｐｒｅｃｉｓｉｏｎｃｒｏｓｓｓｅｃｔｉｏｎｄａｔａａｒｅ

ｒｅｑｕｉｒｅｄｆｏｒｕｎｄｅｒｓｔａｎｄｉｎｇｆｕｎｄａｍｅｎｔａｌａｓｐｅｃｔｓｏｆｔｈｅ

ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓｏｃｃｕｒｒｉｎｇｉｎｓｔｅｌｌａｒａｔｍｏｓｐｈｅｒｅｓ，ｈｉｇｈ

ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔｓｓｕｃｈ ａｓｓｔａｒｓ，ｎｅｂｕｌａｅ，

ｃｏｎｔｒｏｌｌｅｄｔｈｅｒｍｏｎｕｃｌｅａｒｆｕｓｉｏｎｒｅａｃｔｏｒｓ
［１］
．Ｏｎｔｈｅ

ｏｔｈｅｒｈａｎｄ，ｕｎｄｅｒｓｔａｎｄｉｎｇｔｈｅｐｈｏｔｏｉｏｎｉｚａｔｉｏｎｏｆｈｉｇｈｌｙ

ｃｈａｒｇｅｄｉｏｎｓ，ｓｕｃｈａｓｉｒｏｎｉｏｎｓ，ｉｓａｐｒｅｍｉｓｅｆｏｒｔｈｅ

ｉｎｔｅｒｐｒｅｔａｔｉｏｎｏｆａｓｔｒｏｐｈｙｓｉｃａｌｏｂｓｅｒｖａｔｉｏｎｓｏｆａｃｃｒｅｔｉｏｎ

ｓｏｕｒｃｅｓｓｕｃｈａｓａｃｔｉｖｅｇａｌａｘｉｅｓａｎｄｔｈｅｓｔｕｄｙｉｓｌａｒｇｅｌｙ

ｂａｓｅｄｏｎｔｈｅｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎｏｆｐｈｏｔｏｅｌｅｃｔｒｏｎｓｐｅｃｔｒａ
［２３］
．

Ｆｏｒａｂｉｎｉｔｉｏｔｈｅｏｒｉｅｓ，ａｌｋａｌｉａｔｏｍｓａｓｑｕａｓｉｏｎｅ

ｅｌｅｃｔｒｏｎｓｙｓｔｅｍｓｈａｖｅｐｒｏｖｅｎｔｏｂｅａｎｉｍｐｏｒｔａｎｔａｎｄ

ｉｎｔｅｒｅｓｔｉｎｇｔｅｓｔｉｎｇｇｒｏｕｎｄｆｏｒｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｄｅｓｃｒｉｐｔｉｏｎｓｏｆ

ｔｈｅｐｈｏｔｏｉｏｎｉｚａｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓ．Ｆｒｏｍｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ

ｐｏｉｎｔｏｆｖｉｅｗ，ａｌｋａｌｉｍｅｔａｌｓ，ｂｅｉｎｇｅａｓｙｔｏｅｖａｐｏｒａｔｅ，

ａｒｅａｒｅｌａｔｉｖｅｌｙｃｏｎｖｅｎｉｅｎｔｔａｒｇｅｔｆｏｒｓｔｕｄｉｅｓａｎｄｈａｖｅ

ｂｅｅｎｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅｄｏｖｅｒｔｈｅｙｅａｒｓ
［４５］
．Ｆｕｒｔｈｅｒｍｏｒｅ，

ａｌｋａｌｉ ｍｅｔａｌｓ ａｒｅ ｖｅｒｙ ｒｅａｃｔｉｖｅ；ｔｈｕｓ，ｔｈｅｔａｒｇｅｔ

ｄｅｎｓｉｔｉｅｓｈａｖｅｔｏｂｅｋｅｐｔｒｅｌａｔｉｖｅｌｙｌｏｗｉｎｏｒｄｅｒｔｏａｖｏｉｄ

ｃｏｎｔａｍｉｎａｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｓｅｔｕｐ． Ｈｉｇｈ

ｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎｓｔｕｄｉｅｓｗｅｒｅｓｔａｒｔｅｄｏｎｌｙｉｎｔｈｅｌａｓｔｔｗｏ

ｄｅｃａｄｅｓｗｉｔｈｔｈｅａｄｖｅｎｔｏｆｔｈｉｒｄｇｅｎｅｒａｔｉｏｎｓｙｎｃｈｒｏｔｒｏｎ

ｒａｄｉａｔｉｏｎｓｏｕｒｃｅｓ
［５］
．Ｐｒｅｖｉｏｕｓｌｙ，ｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅＮａｗａｓ

ｓｔｕｄｉｅｄ ｅｍｐｌｏｙｉｎｇ ｈｉｇｈｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎ ｐｈｏｔｏａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ

ｃｒｏｓｓｓｅｃｔｉｏｎ
［６］
ａｎｄｐｈｏｔｏｅｌｅｃｔｒｏｎｓｐｅｃｔｒａ

［７］，ａｌｏｎｇｗｉｔｈ

ａｖａｒｉｅｔｙｏｆｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ
［６，８１０］

．

Ｉｎｔｈｉｓｐａｐｅｒ，ｓｏｄｉｕｍａｔｏｍｓａｎｄＮａｌｉｋｅＦｅ
１５＋

ｈｉｇｈｌｙｃｈａｒｇｅｄｉｏｎｓ ｗｅｒｅｓｅｌｅｃｔｅｄａｓｔｅｓｔｃａｓｅｆｏｒ

ｐｈｏｔｏｉｏｎｉｚａｔｉｏｎ ｂｅｃａｕｓｅｔｈｅｙ ａｒｅｓｉｍｐｌｅ ｏｐｅｎｓｈｅｌｌ

ｓｙｓｔｅｍｓｆｏｒｔｈｅｏｒｙａｎｄｒｅｍｏｖａｌｏｆａｎｏｕｔｅｒｖａｌｅｎｃｅ

ｅｌｅｃｔｒｏｎｇｉｖｅｓｏｎｌｙｏｎｅｆｉｎａｌｓｔａｔｅｓ２ｐ
６（１Ｓ０）ｗｈｉｃｈ

ｍａｋｅｔｈｅｍｓｍａｌｌｅｎｏｕｇｈｔｈａｔｏｎｅｈａｓｔｈｅｐｏｓｓｉｂｉｌｉｔｙｏｆ

ｔｒｅａｔｉｎｇｔｈｅｐｈｏｔｏｉｏｎｉｚａｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓｃｏｍｐｌｅｔｅｌｙ，ｅｖｅｎ

ｉｎｃｌｕｄｉｎｇｒｅｌａｔｉｖｉｓｔｉｃ ｅｆｆｅｃｔｓ ａｎｄ ｒｅｌａｘａｔｉｏｎ ｏｆｔｈｅ

ｂｏｕｎｄｓｔａｔｅｅｌｅｃｔｒｏｎｄｅｎｓｉｔｙｄｕｅｔｏｔｈｅｐｈｏｔｏｅｍｉｓｓｉｏｎ

ｏｆｐｈｏｔｏｅｌｅｃｔｒｏｎ．Ｔｈｅｐｒｅｓｅｎｔｒｅｓｕｌｔｓａｒｅｏｂｔａｉｎｅｄｂｙ

ｔｈｅ ｆｕｌｌｙ ｒｅｌａｔｉｖｉｓｔｉｃ Ｍｕｌｔｉｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ ＤｉｒａｃＦｏｃｋ

（ＭＣＤＦ）ｍｅｔｈｏｄ
［１１］
．Ｔｈｅｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅ

ｐｒｅｓｅｎｔ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ ａｎｄ ｔｈｅ ｐｒｅｖｉｏｕｓ ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ

ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ
［８，１２１４］

ａｎｄ ａｖａｉｌａｂｌｅ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ

ｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｓ
［４］
ｓｈｏｗｔｈｅｃａｐａｂｉｌｉｔｙｏｆｐｒｅｓｅｎｔｍｅｔｈｏｄ

ｉｎ ｕｎｄｅｒｓｔａｎｄｉｎｇｔｈｅ ｎｅａｒｔｈｒｅｓｈｏｌｄ ｃｒｏｓｓ ｓｅｃｔｉｏｎｓ

ｗｈｅｒｅａｄｅｔａｉｌｅｄｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｄｅｓｃｒｉｐｔｉｏｎｉｓｄｉｆｆｉｃｕｌｔ．

１　犜犺犲狅狉狔

Ｔｈｅ Ｍｕｌｔｉｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ ＤｉｒａｃＦｏｃｋ （ＭＣＤＦ）

ｍｅｔｈｏｄｉｓｕｓｅｄｉｎｔｈｅｐｒｅｓｅｎｔｗｏｒｋｔｏｃａｌｃｕｌａｔｅｔｈｅ

ｐｈｏｔｏｉｏｎｉｚａｔｉｏｎｃｒｏｓｓｓｅｃｔｉｏｎｓａｎｄｔｈｒｅｓｈｏｌｄｓｏｆＮａ

ａｔｏｍｓａｎｄＮａｌｉｋｅＦｅ
１５＋
ｈｉｇｈｌｙｃｈａｒｇｅｄｉｏｎｓ．Ｕｓｕａｌｌｙ，

ｔｈｅ ＭＣＤＦ ｍｅｔｈｏｄｉｓａ ｖｅｒｙ ｅｆｆｅｃｔｉｖｅ ｍａｎｙｂｏｄｙ

ｍｅｔｈｏｄｏｌｏｇｙｓｉｎｃｅｉｔｉｎｃｌｕｄｅｓｔｈｅｉｍｐｏｒｔａｎｔｒｅｌａｔｉｖｉｓｔｉｃ

ｅｆｆｅｃｔｓａｎｄｏｒｂｉｔａｌｒｅｌａｘａｔｉｏｎ，ａｓｗｅｌｌａｓｔｈｅｍａｊｏｒ

ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｅｆｆｅｃｔｓ
［５，１５］

．Ｉｎｔｈｅｐｒｅｓｅｎｔｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ，ｏｎｌｙ

ｅｌｅｃｔｒｉｃｄｉｐｏｌｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｗｅｒｅｃｏｎｓｉｄｅｒｅｄｕｓｉｎｇｔｈｅ

Ｂａｂｕｓｈｋｉｎ ｇａｕｇｅ ｗｈｉｃｈ ｉｎ ｎｏｎｒｅｌａｔｉｖｉｓｔｉｃ ｌｉｍｉｔ

ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｔｏｔｈｅｌｅｎｇｔｈｆｏｒｍｓｏｆｅｌｅｃｔｒｏｎｐｈｏｔｏｎ

ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ．

Ｉｎ ＭＣＤＦ ｍｅｔｈｏｄ，ｔｈｅｒａｄｉａｌｃｈａｒｇｅｄｅｎｓｉｔｙｏｆ

ｎｕｃｌｅｕｓｉｓｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂａｓｅｄｏｎｔｈｅＦｅｒｍｉｓｔａｔｉｓｔｉｃａｌ

ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｆｕｎｃｔｉｏｎ
［１１］
．ＴｈｅＡｔｏｍｉｃＳｔａｔｅＦｕｎｃｔｉｏｎｓ

（ＡＳＦｓ） ｆｏｒ ａｎ Ｎｅｌｅｃｔｒｏｎ ｓｙｓｔｅｍ ａｒｅ ｌｉｎｅａｒ

ｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎｓｏｆｓｙｍｍｅｔｒｙａｄａｐｔｅｄｆｕｎｃｔｉｏｎｓ，ｓｏｃａｌｌｅｄ

ＣｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎＳｔａｔｅＦｕｎｃｔｉｏｎｓ（ＣＳＦｓ），ｅｘｐｒｅｓｓｅｄａｓ

ψ（犘犑犕）＝∑
狉
犮ｒφ（γｒ犘犑犕） （１）

ｗｈｅｒｅ犘 （ｐａｒｉｔｙ），犑（ａｎｇｕｌａｒｍｏｍｅｎｔｕｍ）ａｎｄ犕ａｒｅ

ｓｙｍｍｅｔｒｙｌａｂｅｌｓ，γｒｃｏｎｔａｉｎｓａｌｌｔｈｅｑｕａｎｔｕｍｎｕｍｂｅｒｓ

ｎｅｃｅｓｓａｒｙ ｔｏ ｄｉｓｔｉｎｇｕｉｓｈ ｓｔａｔｅｓ ａｎｄ ｔｈｅ ｍｉｘｉｎｇ

ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓ犮ｒａｒｅｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｂｙｄｉａｇｏｎａｌｉｚａｔｉｏｎｏｆｔｈｅ

ＤｉｒａｃＨａｍｉｌｔｏｎｉａｎ．Ｔｈｅ ＣＳＦφ（γｒ犘犑犕）ｉｓｌｉｎｅａｒ

ｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎｏｆＮｅｌｅｃｔｒｏｎＳｌａｔｅｒｄｅｔｅｒｍｉｎａｎｔｓｍａｄｅｕｐ

ｏｆｏｎｅｅｌｅｃｔｒｏｎｆｕｎｃｔｉｏｎｓ．

Ｆｏｒｔｈｅｐｈｏｔｏｉｏｎｉｚａｔｉｏｎ ｏｆ ｍｅｄｉｕｍ ａｎｄ ｈｅａｖｙ

ｅｌｅｍｅｎｔｓ，ｉｔｉｓｗｅｌｌｋｎｏｗｎｔｈａｔｔｈｅｏｒｂｉｔａｌｒｅｌａｘａｔｉｏｎ

ｂｅｔｗｅｅｎ ｉｎｉｔｉａｌ ａｎｄ ｆｉｎａｌ ｓｔａｔｅｓｉｓ ａｎ ｉｍｐｏｒｔａｎｔ

ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎｔｏｍａｔｒｉｘｅｌｅｍｅｎｔｓ，ｓｕｃｈｒｅｌａｘａｔｉｏｎｅｆｆｅｃｔｓ

ａｒｅｋｎｏｗｎｔｏｍｏｄｉｆｙｔｈｅｃｒｏｓｓｓｅｃｔｉｏｎｓｂｙｕｐｔｏ３０％ｏｒ

ｅｖｅｎｍｏｒｅ
［５］
．ＩｎＭＣＤＦａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎ，ｔｈｅｍａｊｏｒｐａｒｔｓ

ｏｆｏｒｂｉｔａｌｒｅｌａｘａｔｉｏｎｃａｎｂｅｐｒｏｐｅｒｌｙｔａｋｅｎｉｎｔｏａｃｃｏｕｎｔ

ｂｙｔｈｅｖｉｒｔｕｅｏｆａｓｅｐａｒａｔｅｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｉｎｉｔｉａｌ

ａｔｏｍｉｃａｎｄｆｉｎａｌｉｏｎｉｃｓｔａｔｅｓ．Ｓｕｃｈａｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ

ｐｒｏｃｅｄｕｒｅｌｅａｄｓｔｏｔｗｏｓｅｔｓｏｆｏｒｂｉｔａｌｆｕｎｃｔｉｏｎｓｆｏｒｔｈｅ

ｉｎｉｔｉａｌａｎｄｆｉｎａｌｓｔａｔｅｓｔｈａｔａｒｅｎｏｌｏｎｇｅｒｏｒｔｈｏｇｏｎａｌｔｏ

ｅａｃｈｏｔｈｅｒ．Ｍｏｒｅｏｖｅｒ，ｉｎｏｒｄｅｒｔｏｕｎｄｅｒｓｔａｎｄｔｈｅ

ｉｍｐｏｒｔａｎｃｅｏｆｒｅｌａｔｉｖｉｓｔｉｃｅｆｆｅｃｔｓｉｎ ｐｈｏｔｏｉｏｎｉｚａｔｉｏｎ

ｐｒｏｃｅｓｓ，ｗｅｐｅｒｆｏｒｍｅｄｔｗｏｓｅｔｓｏｆｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｕｓｉｎｇ

ｔｈｅｒｅｌａｔｉｖｉｓｔｉｃＤｉｒａｃＣｏｕｌｏｍｂＨａｍｉｌｔｏｎｉａｎＥｑ．（１）ｏｆ

Ｒｅｆ．［１６］ａｎｄｉｔｓｎｏｎｒｅｌａｔｉｖｉｓｔｉｃｃｏｕｎｔｅｒｐａｒｔ．Ａｔｏｍｉｃ

ｕｎｉｔｓａｒｅａｄｏｐｔｅｄｉｎｔｈｉｓｐａｐｅｒｕｎｌｅｓｓｏｔｈｅｒｗｉｓｅｓｔａｔｅｄ．

Ｉｎｔｈｉｓｓｙｓｔｅｍｏｆｕｎｉｔｓ，ｔｈｅｓｐｅｅｄｏｆｌｉｇｈｔ犮＝１３７．０３６．

Ｔｈｅｎｏｎｒｅｌａｔｉｖｉｓｔｉｃｒｅｓｕｌｔｓｃａｎｂｅｏｂｔａｉｎｅｄｂｙｅｎｌａｒｇｉｎｇ

ｔｈｅｓｐｅｅｄｏｆｌｉｇｈｔｂｙａｆａｃｔｏｒｏｆ２０００
［１１］
．Ｉｎｏｒｄｅｒｔｏ

ｅｎｓｕｒｅａｐｒｏｐｅｒｎｏｎｒｅｌａｔｉｖｉｓｔｉｃｌｉｍｉｔａｓｗｅｌｌａｓｔｈｅ

ｃｏｍｐａｒｅｉｎａｕｎｉｆｉｅｄ ｍａｎｎｅｒ，ｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓａｒｅ

ｃａｒｒｉｅｄ ｏｕｔ ｕｓｉｎｇ ｏｎｅｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ： ｔｈｅ ｉｎｉｔｉａｌ

ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ １ｓ
２
２ｓ

２
２ｐ

６
３ｓ１／２ （２Ｓ１／２ ） ａｎｄ ｆｉｎａｌ

ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ１ｓ
２
２ｓ

２
２ｐ

６（１Ｓ０）．Ｉｎｔｈｉｓｗａｙ，ｔｈｅｒｏｌｅｏｆ

ｒｅｌａｔｉｖｉｓｔｉｃｅｆｆｅｃｔｓｗｉｌｌｂｅｅｌｕｃｉｄａｔｅｄｉｎａｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔ

ｍａｎｎｅｒ ｂｅｔｗｅｅｎ ｒｅｌａｔｉｖｉｓｔｉｃ ａｎｄ ｎｏｎｒｅｌａｔｉｖｉｓｔｉｃ

ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ．

Ｉｎｔｈｅｐｒｅｓｅｎｔｗｏｒｋ，ｔｈｅｐｈｏｔｏｉｏｎｉｚａｔｉｏｎｆｒｏｍｔｈｅ

ｓｔａｔｅｓ
２
Ｓ１／２ｏｆｇｒｏｕｎｄｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｓＮａａｎｄＦｅ

１５＋
ｗｅｒｅ

ｃｏｎｓｉｄｅｒｅｄ，ｔｈｅｐｒｏｃｅｓｓｃａｎｂｅｗｒｉｔｔｅｎａｓ

２１００２０２１



ＬＩＵＸｉａｏｂｉｎ，ｅｔａｌ：ＴｈｅｏｒｅｔｉｃａｌＳｔｕｄｙｏｎｔｈｅＶａｌｅｎｃｅｓｈｅｌｌＰｈｏｔｏｉｏｎｉｚａｔｉｏｎｏｆＮａＡｔｏｍｓａｎｄＮａｌｉｋｅＦｅ
１５＋Ｉｏｎｓ

２ｐ
６
３ｓ（２Ｓ１／２）＋犺ν→２狆

６（１Ｓ０）＋ε犾 （２）

ｗｈｅｒｅεａｎｄ犾＝１ａｒｅｔｈｅｋｉｎｅｔｉｃｅｎｅｒｇｙａｎｄｏｒｂｉｔａｌ

ａｎｇｕｌａｒｍｏｍｅｎｔｕｍｑｕａｎｔｕｍｎｕｍｂｅｒｏｆｔｈｅｏｕｔｇｏｉｎｇ

ｐｈｏｔｏｅｌｅｃｔｒｏｎ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｔｈｅｇｅｎｅｒａｌｅｘｐｒｅｓｓｉｏｎｏｆ

ｐｈｏｔｏｎｉｚａｔｉｏｎｃｒｏｓｓｓｅｃｔｉｏｎｓｆｒｏｍｔｈｅｉｎｉｔｉａｌｓｔａｔｅｉｔｏ

ｔｈｅｆｉｎａｌｓｔａｔｅｆｉｓｇｉｖｅｎｂｙ
［１７］

σ
ＰＩ
ｉｆ＝４π

２
犪
２
０α
ｄ犳ｉｆ
ｄε

（３）

ｗｈｅｒｅαｉｓｔｈｅｆｉｎｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｃｏｎｓｔａｎｔａｎｄ犪０ｉｓｔｈｅＢｏｈｒ

ｒａｄｉｕｓ．Ｔｈｅｏｓｃｉｌｌａｔｏｒｓｔｒｅｎｇｔｈｄｅｎｓｉｔｙ犳ｉｆ／ｄε，ｇｉｖｅｎｂｙ

Ｅｑ．（６）ｏｆＲｅｆ．［１６］，ｃｏｎｔａｉｎｓｔｈｅｄｉｐｏｌｅ ｍａｔｒｉｘ

ｅｌｅｍｅｎｔ ａｎｄ ｄｅｓｃｒｉｂｅｓ ｔｈｅ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｏｆ ｔｈｅ

ｐｈｏｔｏｉｏｎｉｚａｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓ，ｗｈｅｒｅｔｈｅｃｏｎｔｉｎｕｕｍｏｒｂｉｔａｌｓ

ｈａｖｅｂｅｅｎｃａｌｃｕｌａｔｅｄｉｎａｎａｖｅｒａｇｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｏｆｔｈｅｃｏｒｅ

ｓｔａｔｅｓｂｙｋｅｅｐｉｎｇｔｈｅｂｏｕｎｄｏｒｂｉｔａｌｓｆｉｘｅｄ．Ｎｕｍｅｒｉｃａｌ

ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｏｆＥｑ．（３）ｗｅｒｅｐｅｒｆｏｒｍｅｄｂｙｕｓｉｎｇｔｈｅ

Ｒｅｌｐｈｏｔｏ０８ｃｏｍｐｏｎｅｎｔ，ｂａｓｅｄｏｎＭＣＤＦｍｅｔｈｏｄａｎｄ

ｔｈｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｐａｃｋａｇｅＧｒａｓｐ９２
［１１］
ａｎｄｄｅｖｅｌｏｐｅｄｂｙ

ｏｕｒｇｒｏｕｐ
［１５１６，１８］，ｉｎ ｗｈｉｃｈｔｈｅｎｏｎｏｒｔｈｏｇｏｎａｌｉｔｙｏｆ

ｒａｄｉａｌｗａｖｅｆｕｎｃｔｉｏｎｓｉｓｉｎｃｌｕｄｅｄｂｙｆｏｌｌｏｗｉｎｇＬｗｄｉｎ′ｓ
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