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１　Ｉｎｔｒｏｄｕｃｔｉｏｎ
Ｒｅｃｅｎｔｌｙｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔａｌｉｓｓｕｅｓｈａｖｅｄｒｉｖｅｎｄｏｚ

ｅｎｓｏｆｒｅｓｅａｒｃｈｅｓｗｏｒｌｄｗｉｄｅｔｏｐｕｒｓｕｅｅｆｆｉｃｉｅｎｔａｎｄ
ｃｌｅａｎｅｎｅｒｇｙｔｅｃｈｎｏｌｏｇｉｅｓｆｏｒａｂｅｔｔｅｒｑｕａｌｉｔｙｏｆｌｉｆｅ．
Ｓｅｖｅｒａｌｒｅｎｅｗａｂｌｅｃｌｅａｎｅｎｅｒｇｙｔｅｃｈｎｏｌｏｇｉｅｓｈａｖｅ
ｂｅｅｎｄｅｖｅｌｏｐｅｄ．Ｔｈｅｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｏｆｔｈｅｓｅｄｅｖｉｃｅｓｉｓ
ｉｎｆｌｕｅｎｃｅｄｂｙｓｅｖｅｒａｌｆａｃｔｏｒｓ：ｏｎｅｏｆｔｈｅｍｏｓｔｃｒｉｔｉｃａｌ
ｉｓｓｕｅｓｉｓｔｈｅｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓｏｆｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｄｅｍａｔｅｒｉａｌｓ，
ｗｈｉｃｈｄｏｍｉｎａｔｅｓｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｋｉｎｅｔｉｃｓａｎｄｔｈｅｃｏｒｒｅ
ｓｐｏｎｄｉｎｇｓｔａｂｉｌｉｔｉｅｓｏｆｔｈｅｄｅｖｉｃｅｓ．Ｃｕｒｒｅｎｔｌｙｍａｔｅｒｉａｌ
ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎｔｅｃｈｎｉｑｕｅｓａｒｅａｂｌｅｔｏｐｒｏｖｉｄｅｍｕｌｔｉ
ｓｃａｌｅｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎａｎｄｌｅａｄｕｓａｂｅｔｔｅｒｕｎｄｅｒｓｔａｎｄｉｎｇ
ｏｆｔｈｅｐｈｙｓｉｃａｌａｎｄｃｈｅｍｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｔｈａｔｕｎｄｅｒｌｉｅ
ｅｌｅｃｔｒｏｃｈｅｍｉｃａｌｂｅｈａｖｉｏｒ．Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｔｈｅｃｈａｎｇｅｏｆｌｏ
ｃａｌｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔｆｒｏｍｔｈｅａｔｏｍｉｃｌｅｖｅｌｔｏｔｈｅ～１ｎｍ
ｓｃａｌｅｉｓｄｉｆｆｉｃｕｌｔｔｏｐｒｏｂｅｗｉｔｈｍｏｓｔｓｔａｔｅｏｆｔｈｅａｒｔ
ｔｅｃｈｎｉｑｕｅｓ．Ａｌｔｈｏｕｇｈｍｏｄｅｒｎｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎｅｌｅｃｔｒｏｎ
ｍｉｃｒｏｓｃｏｐｙ（ＴＥＭ）ｃａｎｐｒｏｖｉｄｅｅｘｃｅｌｌｅｎｔａｔｏｍｉｃ

ｓｃａｌｅｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ（ＨＲＴＥＭ，ＳＴＥＭ）ａｎｄｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ
（ＳＴＥＭ＋ＥＤＳ）ｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ，ｄｉｆｆｉｃｕｌｔｉｅｓｉｎｓａｍｐｌｅ
ｐｒｅｐａｒａｔｉｏｎｔｏｇｅｔｈｅｒｗｉｔｈｌｉｍｉｔａｔｉｏｎｓｗｉｔｈｒｅｓｐｅｃｔｔｏ
ｔｈｅａｎａｌｙｓｉｓｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔｒｅｓｔｒｉｃｔｔｈｅｉｒｕｓｅｉｎｖａｒｉｏｕｓ
ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎｓ．Ｘｒａｙａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ（ＸＡＳ）
ｉｓａｂｌｅｔｏｐｒｏｖｉｄｅｄｅｔａｉｌｅｄｌｏｃａｌｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ
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ｅｒｅｄｉｓｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｖｅｓｉｎｃｅｉｔｉｓｔａｋｅｎｆｒｏｍｔｈｅａｖｅｒ
ａｇｅｄｓｐｅｃｔｒａ，ｏｂｔａｉｎｅｄｕｓｉｎｇｔｈｅｒｅｑｕｉｒｅｄｑｕａｎｔｉｔｙｏｆ
ｔｈｅｓａｍｐｌｅ；ｉｔｓｈｏｕｌｄｔｈｅｒｅｆｏｒｅｆｏｌｌｏｗＢｅｅｒ′ｓｌａｗ．Ａ
ｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔａｒｅａｏｆａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｆｏｒＸＡＳｅｘｐｌｏｉｔｓｉｔｓｃａ
ｐａｂｉｌｉｔｙｆｏｒｉｎｓｉｔｕａｎａｌｙｓｉｓ，ｗｈｅｒｅｔｈｅｕｓｅｏｆａｓｙｎ
ｃｈｒｏｔｒｏｎｒａｄｉａｔｉｏｎｂａｓｅｄＸｒａｙｓｏｕｒｃｅａｌｌｏｗｓｆｏｒｔｈｅ
ｅａｓｙｄｅｓｉｇｎｏｆｉｎｓｉｔｕｍｏｎｉｔｏｒｉｎｇｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｓｔｏｄｅｔｅｃｔ
ｃｈａｎｇｅｓｉｎｍａｔｅｒｉａｌｓｄｕｒｉｎｇｃｅｌｌｏｐｅｒａｔｉｏｎ．Ｔｈｅｕｎｉｑｕｅ
ａｄｖａｎｔａｇｅｏｆＸＡＳｌｅａｄｓｔｏａｃｌｅａｒｐｉｃｔｕｒｅｏｆｍａｔｅｒｉａｌ
ｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎｉｎｔｅｒｍｓｏｆｓｔｒｕｃｔｕｒｅ，ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎａｎｄ
ｖａｌｅｎｃｅｓｔａｔｅｏｆｔｈｅｅｌｅｍｅｎｔ．



２　 ＸｒａｙＡｂｓｏｒｐｔｉｏｎＳｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ
（ＸＡＳ）
ＴｏｕｎｄｅｒｓｔａｎｄｔｈｅｃａｐａｂｉｌｉｔｙｏｆＸＡＳ，ｉｔｓｏｒｉｇｉｎ

ｓｈｏｕｌｄｂｅｂｒｉｅｆｌｙａｄｄｒｅｓｓｅｄ．Ｉｎｇｅｎｅｒａｌｔｈｅｉｎｔｅｒａｃ
ｔｉｏｎｓｏｆＸｒａｙｓｗｉｔｈｍａｔｔｅｒｃａｎｂｅｄｉｖｉｄｅｄｉｎｔｏａｂ
ｓｏｒｐｔｉｏｎａｎｄｓｃａｔｔｅｒｉｎｇ．Ｘｒａｙｓｃａｔｔｅｒｉｎｇｉｎｃｌｕｄｅｓｅｌａｓ
ｔｉｃａｎｄｉｎｅｌａｓｔｉｃｓｃａｔｔｅｒｉｎｇ．Ｉｎｔｈｅｅｌａｓｔｉｃｃａｓｅ，ｍｉｃｒｏ
ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｃａｎｂｅｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄ，ｅｉｔｈｅｒｆｏｒ
ｓｏｆｔｏｒｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅｓｏｌｉｄｓ．Ｉｎｔｈｅｃａｓｅｏｆｉｎｅｌａｓｔｉｃｓｃａｔ
ｔｅｒｉｎｇａｎｄａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ，ｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｔｈｅ
ｌｏｃａｌｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔｏｆｔｈｅｔａｒｇｅｔｅｄｅｌｅｍｅｎｔｃａｎｂｅ
ｐｒｏｂｅｄ．ＴｈｅＸｒａｙａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ（ＸＡＳ）
ｔｅｃｈｎｉｑｕｅｗａｓｄｅｖｅｌｏｐｅｄｂａｓｅｄｏｎｔｈｅｆｕｎｄａｍｅｎｔａｌｓ
ｏｆＸｒａｙｍａｔｔｅｒｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓ，ｉｎｗｈｉｃｈｔｈｅａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ
ｏｆｔｈｅＸｒａｙａｔａｓｐｅｃｉｆｉｃｅｎｅｒｇｙ（ｅｄｇｅ）ｂｙｔｈｅｃｏｒｅ
ｌｅｖｅｌｅｌｅｃｔｒｏｎ（Ｋ，Ｌ，Ｍｓｈｅｌｌｓ）ｏｆａｎａｔｏｍｔａｋｅｓｐｌａｃｅ
ａｎｄｔｈｅｅｘｃｉｔｅｄｅｌｅｃｔｒｏｎｗｉｌｌｂｅｅｊｅｃｔｅｄｆｒｏｍｔｈｅａｔｏｍ
ａｓａｎｅｌｅｃｔｒｏｎｗａｖｅ．Ｔｈｉｓｉｓｔｈｅｂａｓｉｓｏｆｐｈｏｔｏｅｌｅｃｔｒｉｃ
ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ，ｗｈｅｒｅｔｈｅｓｐｅｃｉｆｉｃｅｎｅｒｇｙｉｓｔｈｅ（Ｋ，Ｌｏｒ
Ｍ）ｅｄｇｅｏｆｔｈｅｔａｒｇｅｔｅｌｅｍｅｎｔ．Ｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｗａｖｅｃａｎ
ｉｎｔｅｒａｃｔｗｉｔｈｔｈｅａｔｏｍｓｎｅａｒｂｙｔｈｅｃｅｎｔｒａｌａｔｏｍｔｈａｔ
ｔｈｅｅｘｃｉｔｅｄｅｌｅｃｔｒｏｎｃｏｍｅｓｆｒｏｍ，ｓｏｔｈａｔｉｔｓｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ
ｃａｎｂｅａｌｔｅｒｅｄｂｙｔｈｅｓｕｒｒｏｕｎｄｉｎｇａｔｏｍｓ（Ｆｉｇ．１）．Ｉｔ
ｉｓｃｒｕｃｉａｌｔｏｒｅｍｅｍｂｅｒｔｈａｔＸＡＳｐｒｏｂｅｓｔｈｅｃｈａｎｇｅｓ
ｉｎｔｈｅｌｏｃａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｔｈａｔｓｕｒｒｏｕｎｄｓｔｈｅｔａｒｇｅｔｅｄａｔ
ｏｍ．Ｔｈｉｓｓｉｍｐｌｅｄｅｓｃｒｉｐｔｉｏｎｏｆｔｈｅｐｒｏｃｅｓｓ，ｓｔａｒｔｉｎｇ
ｗｉｔｈａｎＸｒａｙｂｅｉｎｇａｂｓｏｒｂｅｄｂｙａｎａｔｏｍ，ｂｒｉｅｆｌｙｉｌ
ｌｕｓｔｒａｔｅｓｔｈｅｂａｓｉｃｓｏｆｔｈｅＸＡＳｔｅｃｈｎｉｑｕｅ．Ｂａｓｉｃａｌｌｙ
ＸＡＳｃａｎｂｅｄｉｖｉｄｅｄｉｎｔｏｔｗｏｐａｒｔｓ：Ｘｒａｙａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ
ｎｅａｒｅｄｇｅｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ（ＸＡＮＥＳ）ａｎｄｅｘｔｅｎｄｅｄＸ
ｒａｙａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｆｉｎｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅ（ＥＸＡＦＳ），ｗｈｉｃｈｐｒｏ
ｖｉｄｅｓｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｗｉｔｈｒｅｓｐｅｃｔｔｏｔｈｅａｎａ
ｌｙｚｅｄｍａｔｅｒｉａｌｓａｎｄｗｉｌｌｂｅｉｌｌｕｓｔｒａｔｅｄｉｎｄｅｔａｉｌｉｎｔｈｅ
ｆｏｌｌｏｗｉｎｇｐａｒａｇｒａｐｈｓ．

Ｄｕｒｉｎｇｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ，ｔｈｅｅｎｅｒｇｙｏｆｔｈｅｉｎｃｉｄｅｎｔ
Ｘｒａｙｉｎｃｒｅａｓｅｓ，ｆｒｏｍａｌｅｖｅｌａｔｗｈｉｃｈｉｔｉｓｎｏｔａｂ
ｓｏｒｂｅｄｂｙｔｈｅｔａｒｇｅｔｅｄａｔｏｍ（ｐｒｅｅｄｇｅ），ｔｈｉｓｉｓｆｏｌ
ｌｏｗｅｄｂｙａｔｒａｎｓｉｅｎｔｓｔｅｐｆｒｏｍｔｈｅｂａｃｋｇｒｏｕｎｄ（ｗｉｔｈ
ｏｕｔａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ），ｔｏｔｈｅａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｓｔａｇｅ（ｔｈｅｓｏｃａｌｌｅｄ
ｔｈｅｎｅａｒｅｄｇｅ，ＸＡＮＥＳｒｅｇｉｏｎ）ａｎｄｔｈｅＥＸＡＦＳｒｅ
ｇｉｏｎ．Ｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔｒｕｃｔｕｒｅ（ｄｂａｎｄｖａｃａｎｃｙ，ｖａ

ｌｅｎｃｅｓｔａｔｅ）ａｎｄｔｈｅｃｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎｓｙｍｍｅｔｒｙｏｆｔｈｅｔａｒ
ｇｅｔｅｄａｔｏｍ（ｔｈｅａｔｏｍｔｈａｔａｂｓｏｒｂｅｄｔｈｅｉｎｃｉｄｅｎｔＸ
ｒａｙ）ｉｎｔｈｅｓａｍｐｌｅｄｅｔｅｒｍｉｎｅｔｈｅｆｅａｔｕｒｅｓｏｆＸＡＮＥＳ．
Ｂａｓｉｃａｌｌｙｔｈｅｓｈｉｆｔｏｆｔｈｅｅｄｇｅｐｏｓｉｔｉｏｎ（ｗｈｉｔｅｌｉｎｅ）
ｃａｎｂｅｔａｋｅｎａｓａｇｕｉｄｅｌｉｎｅｆｏｒｔｈｅｃｈａｎｇｅｏｆｔｈｅｖａ
ｌｅｎｃｅｓｔａｔｅｏｆｔｈｅａｂｓｏｒｂｉｎｇａｔｏｍ，ｗｈｉｃｈｃａｎｂｅｒｏｕｇｈ
ｌｙｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｂｙｔｈｅｌｉｎｅａｒｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｅｄｇｅ
ｐｏｓｉｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅｓｔａｎｄａｒｄｓａｍｐｌｅｓｗｉｔｈｔｈｅｋｎｏｗｎｖａ
ｌｅｎｃｅｓｔａｔｅｓ．Ｉｎｓｏｍｅｃａｓｅｓｔｈｅｈｅｉｇｈｔａｎｄｔｈｅｐｏｓｉｔｉｏｎ
ｏｆｔｈｅｐｅａｋａｐｐｅａｒｉｎｇａｔｔｈｅｐｒｅｅｄｇｅｒｅｇｉｏｎａｌｓｏｒｅ
ｖｅａｌｓｔｈｅｏｘｉｄａｔｉｏｎｓｔａｔｅｏｆｔｈｅａｂｓｏｒｂｉｎｇａｔｏｍ．Ｈｏｗ
ｅｖｅｒ，ＸＡＮＥＳｉｓｄｉｆｆｉｃｕｌｔｔｏｆｕｌｌｙｉｎｔｅｒｐｒｅｔｓｉｎｃｅｔｈｅｒｅ
ｉｓｎｏａｓｉｍｐｌｅｅｑｕａｔｉｏｎｔｏｄｅｓｃｒｉｂｅｔｈｅｆｅａｔｕｒｅ．Ｅｖｅｎ
ｆｉｒｓｔｐｒｉｎｃｉｐｌｅ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ ｔｏ ａｄｅｑｕａｔｅｌｙ ｅｘｐｌａｉｎ
ＸＡＮＥＳａｒｅｎｏｔｙｅｔｆｕｌｌｙｄｅｖｅｌｏｐｅｄ．

　Ｆｉｇ．１　ＥｘｐｌａｎａｔｉｏｎｏｆａｔｙｐｉｃａｌＸＡＳ

ＴｈｅｒｅｇｉｏｎｏｆＥＸＡＦＳｅｘｔｅｎｄｓｆｒｏｍ５０ｔｏ１０００
ｅＶａｆｔｅｒｅｄｇｅ．Ａｔｙｐｉｃａｌｆｅａｔｕｒｅｏｆｔｈｅｓｐｅｃｔｒｕｍｉｎｔｈｅ
ＥＸＡＦＳｒｅｇｉｏｎｃｏｍｐｏｓｅｓｏｆｓｅｖｅｒａｌｏｓｃｉｌｌａｔｉｏｎｓ．Ｔｈｅ
ｏｒｉｇｉｎｏｆｔｈｅｏｓｃｉｌｌａｔｉｏｎｓｃｏｍｅｓｆｒｏｍｔｈｅｉｎｔｅｒｆｅｒｅｎｃｅ
ｏｆｏｕｔｇｏｉｎｇａｎｄｂａｃｋｓｃａｔｔｅｒｅｄｐｈｏｔｏｅｌｅｃｔｒｏｎｗａｖｅｓ，
ｗｈｉｃｈｍａｙｉｎｔｅｒｆｅｒｅｅｉｔｈｅｒｃｏｎｓｔｒｕｃｔｉｖｅｌｙｏｒｄｅｓｔｒｕｃ
ｔｉｖｅｌｙ，ｄｅｐｅｎｄｉｎｇｏｎｔｈｅｒａｔｉｏｏｆλ（ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｏｆｐｈｏ
ｔｏｅｌｅｃｔｒｏｎ）ａｎｄＲ（ｄｉｓｔａｎｃｅｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅａｂｓｏｒｂｉｎｇａｔ
ｏｍ ａｎｄ ｔｈｅｓｕｒｒｏｕｎｄｉｎｇｓｃａｔｔｅｒｉｎｇａｔｏｍｓ）．Ｔｈｅ
ｃｈａｎｇｅｏｆλｉｓｄｕｅｔｏｔｈｅｃｈａｎｇｅｏｆｔｈｅｉｎｃｉｄｅｎｔＸｒａｙ
ｅｎｅｒｇｙｄｕｒｉｎｇＸＡＳｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔ．Ｔｈｅｒｅｆｏｒｅｔｈｅｉｎｔｅｒ
ｆｅｒｅｎｃｅｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｏｕｔｇｏｉｎｇａｎｄｂａｃｋｓｃａｔｔｅｒｅｄｐｈｏ
ｔｏｅｌｅｃｔｒｏｎｗａｖｅｓｍｏｄｉｆｉｅｓＸｒａｙａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ，ｒｅｓｕｌｔｉｎｇ
ｉｎｔｈｅｏｓｃｉｌｌａｔｉｏｎｓｉｎＥＸＡＦＳｒｅｇｉｏｎ．Ｔｈｅｆｒｅｑｕｅｎｃｙｏｆ
ｔｈｅｏｓｃｉｌｌａｔｉｏｎｉｓａｓｓｏｃｉａｔｅｄｗｉｔｈＲ，ａｎｄｔｈｅａｍｐｌｉｔｕｄｅ
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ｉｓｃｏｒｒｅｌａｔｅｄｗｉｔｈｔｈｅｎｕｍｂｅｒａｎｄｔｙｐｅｏｆｎｅｉｇｈｂｏｒｉｎｇ
ａｔｏｍｓ．Ｗｉｔｈａｐｒｏｐｅｒｍｏｄｅｌａｎｄａｄａｔａｒｅｄｕｃｔｉｏｎ
ｐｒｏｃｅｓｓ，ｌｏｃａｌｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｉｎｔｅｒｍｓｏｆｔｈｅｃｏ
ｏｒｄｉｎａｔｉｏｎｎｕｍｂｅｒａｎｄｔｈｅｂｏｎｄｄｉｓｔａｎｃｅｃａｎｂｅｏｂ
ｔａｉｎｅｄ，ｔｈｅｓｅｐａｒａｍｅｔｅｒｓａｒｅｒｅｌａｔｅｄｂｙｔｈｅＥＸＡＦＳｅ
ｑｕａｔｉｏｎ：

χ（ｋ）＝∑
ｊ

Ｎｊｆｊ（ｋ）ｅ
－２ｋ２σ２ｊ

ｋＲ２ｊ
ｓｉｎ［２ｋＲｊ＋δｊ（ｋ）］

（１）

ｋ＝
２ｍ（Ｅ－Ｅ０）

ｈ槡 ２ （２）

Ｗｈｅｒｅ：
χ（ｋ）ｉｓｔｈｅＥＸＡＦＳｓｉｇｎａｌ；ｋｉｓｔｈｅｗａｖｅｎｕｍ

ｂｅｒ；ｍｔｈｅｐｈｏｔｏｅｌｅｃｔｒｏｎｍａｓｓ；ＥｉｓｔｈｅＸｒａｙｅｎｅｒ
ｇｙ；Ｅ０ ｉｓｔｈｅｅｎｅｒｇｙａｔｔｈｅｅｄｇｅｏｆａｂｓｏｒｂｉｎｇｅｌｅ
ｍｅｎｔ；ｈｉｓｔｈｅＰｌａｎｃｋｃｏｎｓｔａｎｔ；Ｎｉｓｔｈｅｃｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎ
ｎｕｍｂｅｒ；ｆ（ｋ）ｉｓｔｈｅｓｃａｔｔｅｒｉｎｇｆａｃｔｏｒ；δ（ｋ）ｉｓｔｈｅ
ｐｈａｓｅｓｈｉｆｔ；Ｒｉｓｔｈｅｂｏｎｄｄｉｓｔａｎｃｅ；ａｎｄσ２ ｉｓｔｈｅ
ｍｅａｎｓｑｕａｒｅｄｉｓｏｒｄｅｒｏｆｎｅｉｇｈｂｏｒｄｉｓｔａｎｃｅ．

Ｓｉｎｃｅｆ（ｋ）ａｎｄδ（ｋ）ａｒｅｒｅｌａｔｅｄｔｏｔｈｅａｔｏｍｉｃ
ｎｕｍｂｅｒＺｏｆｔｈｅｓｃａｔｔｅｒｅｄａｔｏｍ，ｗｅｃａｎｄｅｔｅｒｍｉｎｅｔｈｅ
ｉｄｅｎｔｉｔｉｅｓｏｆｎｅｉｇｈｂｏｒｉｎｇａｔｏｍｓ．Ｉｆｔｈｅａｂｏｖｅｉｎｆｏｒｍａ
ｔｉｏｎｉｓｋｎｏｗｎ，Ｎ，Ｒａｎｄσ２ｃａｎａｌｓｏｂｅｏｂｔａｉｎｅｄ．Ｉｎ
ｍａｎｙｃａｓｅｓ，ｔｈｅｃｈａｎｇｅｓｉｎｔｈｅｌｏｃａｌｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｐａｒａｍ
ｅｔｅｒｓｃａｎｂｅｃｏｒｒｅｌａｔｅｄｗｉｔｈｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｃｈｅｍｉｃａｌｂｅ
ｈａｖｉｏｒｏｆｔｈｅｍａｔｅｒｉａｌｓ．Ｏｕｒｇｒｏｕｐｈａｓｈａｄａｌｏｎｇｔｅｒｍ
ｉｎｔｅｒｅｓｔｉｎｔｈｅａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｏｆＸＡＳａｎａｌｙｓｉｓ，ｅｓｐｅｃｉａｌｌｙ
ｔｏｆｕｅｌｃｅｌｌｅｌｅｃｔｒｏｃａｔａｌｙｓｔｓａｎｄｔｈｅｃａｔｈｏｄｅｍａｔｅｒｉａｌｓ
ｕｓｅｄｉｎＬｉｉｏｎｂａｔｔｅｒｉｅｓ．Ｓｏｍｅｇｅｎｅｒａｌｓｔｒａｔｅｇｉｅｓｈａｖｅ
ｂｅｅｎｄｅｖｅｌｏｐｅｄｆｏｒｐｒｏｂｉｎｇｔｈｅｓｅｍａｔｅｒｉａｌｓ，ｗｈｉｃｈ
ｓｔｒｏｎｇｌｙｃｏｒｒｅｌａｔｅｓｔｈｅｍｅａｓｕｒｅｄｐａｒａｍｅｔｅｒｓｗｉｔｈｔｈｅｉｒ
ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ．Ｉｎｔｈｉｓｒｅｖｉｅｗｗｅｈａｖｅｉｌｌｕｓｔｒａｔｅｄｔｈｅａｐ
ｐｌｉｃａｔｉｏｎｏｆＸＡＳｔｏｅｎｅｒｇｙｒｅｌａｔｅｄｍａｔｅｒｉａｌｓ，ａｎｄｉｎ
ｄｏｉｎｇｓｏｗｅｈｏｐｅｔｏｈａｖｅｐｒｏｖｉｄｅｄｓｏｍｅｕｓｅｆｕｌｉｎｆｏｒ
ｍａｔｉｏｎｆｏｒｒｅａｄｅｒｓ．
２．１　ＣｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎｏｆＮａｎｏｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ

ＢｉｍｅｔａｌｌｉｃＮａｎｏｐａｒｔｉｃｌｅｓ
Ｂｉｍｅｔａｌｌｉｃｎａｎｏｐａｒｔｉｃｌｅｓ（ＮＰｓ）ａｒｅｏｆｇｒｅａｔｉｎ

ｔｅｒｅｓｔｆｒｏｍｂｏｔｈｔｈｅｓｃｉｅｎｔｉｆｉｃａｎｄｔｅｃｈｎｏｌｏｇｉｃａｌｐｅｒ
ｓｐｅｃｔｉｖｅｓ．Ｔｈｅｐｈｙｓｉｃａｌａｎｄｃｈｅｍｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｂｉ
ｍｅｔａｌｌｉｃＮＰｓ，ｓｕｃｈａｓｔｈｅｉｒ：（ｉ）ｈｏｍｏｇｅｎｅｉｔｙ，（ｉｉ）
ｓｕｒｆａｃｅｓｅｇｒｅｇａｔｉｏｎ，（ｉｉｉ）ｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｓｈａｐｅ，ａｎｄ
（ｉｖ）ｔｈｅｅｘｔｅｎｔｏｆａｌｌｏｙｉｎｇｏｒａｔｏｍｉｃｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ；ｐｌａｙ

ａｃｒｕｃｉａｌｒｏｌｅｗｉｔｈｒｅｓｐｅｃｔｔｏｔｈｅｉｒｃａｔａｌｙｔｉｃｂｅｈａｖｉｏｒ．
Ａｇｅｎｅｒａｌｍｅｔｈｏｄｏｌｏｇｙ，ｂａｓｅｄｏｎＸＡＳ，ｔｏｄｅｔｅｒｍｉｎｅ
ｔｈｅａｌｌｏｙｉｎｇｅｘｔｅｎｔａｎｄｔｈｅａｔｏｍｉｃｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｉｎｂｉ
ｍｅｔａｌｌｉｃＮＰｓｗａｓｄｅｖｅｌｏｐｅｄｂｙｏｕｒｇｒｏｕｐ［１］．Ｔｈｅｓｅｌｏ
ｃａｌｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｈａｖｅｂｅｅｎｅｍｐｌｏｙｅｄｔｏｒｅ
ｓｏｌｖｅｔｈｅｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｔｈｅｂｉｍｅｔａｌｌｉｃＮＰｓ．Ｔｈｅｓｔｒａｔｅ
ｇｙ，ｗｅｈａｖｅｄｅｖｅｌｏｐｅｄ，ｗｉｌｌｂｅｃａｒｅｆｕｌｌｙｄｉｓｃｕｓｓｅｄ
ｗｉｔｈｒｅｆｅｒｅｎｃｅｔｏａｓｉｍｐｌｅｂｉｍｅｔａｌｌｉｃ（ＡＢ）ＮＰｍｏｄ
ｅｌ．

Ｔｏｒｅａｃｈｔｈｅｔａｒｇｅｔ，ｓｏｍｅｐａｒａｍｅｔｅｒｓｎｅｅｄｔｏｂｅ
ｄｅｒｉｖｅｄ，ｂａｓｅｄｏｎＮ（ｔｈｅｉｒｃｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎｎｕｍｂｅｒ），
ｔｈｅｓｅｉｎｃｌｕｄｅ：Ｐｏｂｓｅｒｖｅｄ，Ｒｏｂｓｅｒｖｅｄ，Ｐｒａｎｄｏｍ，ａｎｄＲｒａｎｄｏｍ．
ＴｈｅｐａｒａｍｅｔｅｒＰｏｂｓｅｒｖｅｄｉｓｄｅｆｉｎｅｄａｓｔｈｅｒａｔｉｏｏｆｔｈｅ
ｓｃａｔｔｅｒｉｎｇａｔｏｍｓＢｃｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎｎｕｍｂｅｒａｒｏｕｎｄｔｈｅ
ａｂｓｏｒｂｉｎｇＡａｔｏｍｓ（ＮＡＢ）ｔｏｔｈｅｔｏｔａｌｃｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎ

ｎｕｍｂｅｒｏｆｔｈｅａｂｓｏｒｂｉｎｇａｔｏｍｓ（∑ＮＡｉ）（Ｐｏｂｓｅｒｖｅｄ
＝ＮＡＢ／∑ＮＡｉ）．Ｓｉｍｉｌａｒｌｙ，Ｒｏｂｓｅｒｖｅｄｃａｎｂｅｄｅｆｉｎｅｄ
ａｓＲｏｂｓｅｒｖｅｄ ＝ＮＢＡ／∑ＮＢｉ．Ｏｎｔｈｅｏｔｈｅｒｈａｎｄ，
ＰｒａｎｄｏｍａｎｄＲｒａｎｄｏｍ ｃａｎｂｅｔａｋｅｎａｓ０．５ｆｏｒｐｅｒｆｅｃｔｌｙ
ａｌｌｏｙｅｄｂｉｍｅｔａｌｌｉｃＮＰｓｉｆｔｈｅａｔｏｍｉｃｒａｔｉｏｏｆＡｔｏＢｉｓ
１∶１．Ｔｈｉｓｖａｌｕｅｃａｎｂｅｄｅｄｕｃｅｄｆｒｏｍｔｈｅｆａｃｔｔｈａｔ
ＮＡＡ＝ＮＡＢａｎｄＮＢＢ＝ＮＢＡ，ｆｏｒｐｅｒｆｅｃｔｌｙａｌｌｏｙｅｄｂｉ
ｍｅｔａｌｌｉｃＮＰｓａｎｄｃａｎｂｅｅａｓｉｌｙｅｘｔｅｎｄｅｄｔｏｔｈｅｏｔｈｅｒ
ＮＰｓｙｓｔｅｍｓｏｆｉｎｔｅｒｅｓｔ．Ｆｏｒｅｘａｍｐｌｅ，ｉｎｔｈｅｃａｓｅｏｆ
ＡＢｂｉｍｅｔａｌｌｉｃＮＰｓｗｉｔｈａｎａｔｏｍｉｃｒａｔｉｏｏｆ１∶２（Ａ
∶Ｂ），２ＮＡＡ ＝ＮＡＢａｎｄＮＢＢ＝２ＮＢＡ ａｒｅｅａｓｉｌｙｕｎ
ｄｅｒｓｔｏｏｄｆｏｒｐｅｒｆｅｃｔａｌｌｏｙｅｄｂｉｍｅｔａｌｌｉｃＮＰｓ，ｉｎｄｉｃａｔｉｎｇ
ｖａｌｕｅｓｏｆ０．６７ｆｏｒＰｒａｎｄｏｍａｎｄ０．３３ｆｏｒＲｒａｎｄｏｍ．Ｈｅｒｅ，
ｗｅｆｏｃｕｓｏｎｔｈｅ１∶１ｂｉｍｅｔａｌｌｉｃＮＰｓｙｓｔｅｍ．Ｆｒｏｍ
ｔｈｅｒａｔｉｏｏｆＰｏｂｓｅｒｖｅｄｔｏＰｒａｎｄｏｍ，ｔｈｅａｌｌｏｙｅｄｅｘｔｅｎｔｏｆｅｌ
ｅｍｅｎｔＡ（ＪＡ）ｉｎＮＰｓｉｓａｂｌｅｔｏｂｅｅｖａｌｕａｔｅｄ，ａｓｗｅｌｌ
ａｓｔｈｅｒａｔｉｏｏｆＲｏｂｓｅｒｖｅｄｔｏＲｒａｎｄｏｍｆｏｒｔｈａｔｏｆｅｌｅｍｅｎｔＢ
（ＪＢ）ｉｎＮＰｓ，ｔｈｉｓｉｓｓｈｏｗｎｂｙＥｑｕａｔｉｏｎｓ（３）ａｎｄ
（４），ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．

ＪＡ ＝
Ｐｏｂｓｅｒｖｅｄ
Ｐｒａｎｄｏｍ

×１００％ （３）

ＪＢ ＝
Ｐｏｂｓｅｒｖｅｄ
Ｐｒａｎｄｏｍ

×１００％ （４）

Ｔｏｆａｃｉｌｉｔａｔｅａｂｅｔｔｅｒｕｎｄｅｒｓｔａｎｄｉｎｇ，ｓｃｈｅｍａｔｉｃ
ｍｏｄｅｌｓｏｆｖａｒｉｏｕｓａｔｏｍｉｃｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓｉｎｔｈｅＡＢｂｉ
ｍｅｔａｌｌｉｃＮＰｓａｒｅｐｒｅｓｅｎｔｅｄｔｏｉｌｌｕｓｔｒａｔｅｔｈｅｒｅｌａｔｉｏｎ

ｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎ∑ＮＡｉ，∑ＮＢｉ，ＪＡ，ａｎｄＪＢ（Ｆｉｇ．２）．
Ｗｉｔｈｔｈｅａｉｄｏｆｔｈｅａｌｌｏｙｅｄｅｘｔｅｎｔｓ，ａｓｗｅｌｌａｓｔｈｅ
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　　Ｆｉｇ．２　Ｓｃｈｅｍｅｆｏｒｂｉｍｅｔａｌｌｉｃｎａｎｏｐａｒｔｉｃｌｅｓａｔｖａｒｉｏｕｓａｔｏｍｉｃｐｏｐｕｌａｔｉｏｎｓ［１］

ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｅｘｔｒａｃｔｅｄ ｆｒｏｍ ＥＸＡＦＳ，ｔｈｅ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｔｈｅＮＰｓ（ａｔｏｍｉｃｐｏｐｕｌａｔｉｏｎ）ｉｓａｂｌｅｔｏｂｅ
ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ，ｂｙａｎａｌｏｇｙｔｏｓｅｖｅｎｇｅｎｅｒａｌｃａｓｅｓｔｈｉｓｗｉｌｌ
ｂｅｄｉｓｃｕｓｓｅｄｉｎｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇｐａｒａｇｒａｐｈｓ．ＩｎＣａｓｅ１，ｉｆ
ＪＡ＝０ａｎｄＪＢ＝０，ｔｈｅｎｎｅｉｔｈｅｒｔｈｅＡｏｒＢｐａｒｔｉｃｌｅｓ
ａｒｅｉｎｖｏｌｖｅｄｉｎａｌｌｏｙｉｎｇ，ｔｈｉｓｒｅｓｕｌｔｓｉｎｓｅｐａｒａｔｅｄｃｌｕｓ
ｔｅｒｐａｒｔｉｃｌｅｓ（ｓｅｅＦｉｇ．２，Ｃａｓｅ１）．ＩｆＮＡＡ ｅｑｕａｌｓｔｏ
ＮＢＢ，ｔｈｅｐａｒｔｉｃｌｅｓｉｚｅｏｆｂｏｔｈＡａｎｄＢｉｓｔｈｅｓａｍｅ．
ＦｏｒＮＡＡ＞ＮＢＢｉｔｒｅｖｅａｌｓｔｈｅｐａｒｔｉｃｌｅｓｉｚｅｏｆＡｉｓｌａｒ
ｇｅｒｔｈａｎｔｈａｔｏｆＢ．Ｆｕｒｔｈｅｒ，ｔｈｅｈｏｍｏａｔｏｍｉｃｉｎｔｅｒａｃ
ｔｉｏｎｓｏｆＡａｔｏｍｓ（ＨＡＡ）ａｎｄｏｆＢａｔｏｍｓ（ＨＢＢ）ａｒｅ
ｍｕｃｈｇｒｅａｔｅｒｔｈａｎｔｈｅｂｉｍｅｔａｌｌｉｃ（ＡＢ）ｈｅｔｅｒｏａｔｏｍｉｃ
ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓ（ＨＡＢ），ｉｎｄｉｃａｔｉｎｇｎｏｈｅｔｅｒｏａｔｏｍｉｃｉｎｔｅｒ
ａｃｔｉｏｎｓｉｎｔｈｅＮＰｓ．

ＩｎＣａｓｅ２，ＪＡ＝ＪＢ＝１００％，ｂｏｔｈＡａｎｄＢａｔｏｍｓ
ａｒｅｉｎｖｏｌｖｅｄｃｏｍｐｌｅｔｅｌｙｉｎｔｈｅａｌｌｏｙｉｎｇｐｒｏｃｅｓｓ，ｒｅｓｕｌ
ｔｉｎｇｉｎｐｅｒｆｅｃｔｌｙａｌｌｏｙｅｄＮＰｓ（ｓｅｅＦｉｇ．２，Ｃａｓｅ２）．Ｉｆ
ｔｈｅｂｉｍｅｔａｌｌｉｃｓｙｓｔｅｍｉｓｉｎｔｈｅｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍｓｔａｔｅ，ｔｈｅｎ
ｔｈｅｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓｗｉｌｌｂｅＨＡＡ ＝ＨＢＢ ＝ＨＡＢ，ｗｈｉｃｈ
ｍｅａｎｓｔｈａｔｔｈｅｒｅａｒｅｅｑｕａｌｂｉｍｅｔａｌｌｉｃｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓｉｎ
ｔｈｅＮＰｓ．

ＩｆＪＡ＜１００％ ａｎｄＪＢ＜１００％ ａｓｓｈｏｗｎｉｎＣａｓｅ
３ｏｆＦｉｇ．２，ｔｈｅｎｎｅｉｔｈｅｒｔｈｅＡｏｒＢａｔｏｍｓａｒｅｐｒｅｆｅｒ
ｅｎｔｉａｌｌｙａｌｌｏｙｅｄ．ＴｈｅＮＰｓｓｈｏｗｍｏｒｅｈｏｍｏａｔｏｍｉｃｉｎ

ｔｅｒａｃｔｉｏｎｓ（ＡＡａｎｄＢＢ）ｔｈａｎｈｅｔｅｒｏａｔｏｍｉｃｉｎｔｅｒａｃ
ｔｉｏｎｓ（ＡＢ）．ＯｎｃｅＪＢｉｓｌａｒｇｅｒｔｈａｎＪＡ，ｉｔａｐｐｅａｒｓｔｈａｔ
ｔｈｅｃｏｒｅｉｓＡｒｉｃｈａｎｄｔｈｅｓｈｅｌｌｉｓＢｒｉｃｈｉｎｔｈｅＮＰｓ．

Ｉｎｏｔｈｅｒｗｏｒｄｓ，∑ＮＡｉｉｓｇｒｅａｔｅｒｔｈａｎ∑ＮＢｉａｎｄｔｈｅ
ｏｒｄｅｒｏｆｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓｗｉｌｌｂｅＨＡＡ＞ＨＢＢ＞ＨＡＢ．ＩｆＪＡ
＞１００％ ａｎｄＪＢ＜１００％（Ｃａｓｅ４），ＢａｔｏｍｓｐｒｅｆｅｒＢ
ａｔｏｍｓｒａｔｈｅｒｔｈａｎＡａｔｏｍｓ，ｂｕｔＡａｔｏｍｓｐｒｅｆｅｒＢａｔ
ｏｍｓｒａｔｈｅｒｔｈａｎＡａｔｏｍｓ．Ａｓａｒｅｓｕｌｔ，ｔｈｅａｔｏｍｉｃｄｉｓ
ｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆＡａｔｏｍｓｉｓｂｅｔｔｅｒｔｈａｎｔｈａｔｏｆＢａｔｏｍｓ，ｉｎ
ｄｉｃａｔｉｎｇｌｅｓｓｓｅｇｒｅｇａｔｉｏｎｏｆＡａｔｏｍｓｔｈａｎｔｈａｔｏｆＢａｔ
ｏｍｓ．Ｉｎｔｈｅｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍｓｔａｔｅ，ｔｈｅｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓａｒｅｉｎ
ｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇｏｒｄｅｒ：ＨＢＢ＞ＨＡＢ＞ＨＡＡ．Ｈｅｒｅ，ｔｈｅｂｉ
ｍｅｔａｌｌｉｃＮＰｓａｄｏｐｔａｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｉｍｉｌａｒｔｏｔｈａｔｏｆｔｈｅＢ
ｒｉｃｈｉｎｃｏｒｅａｎｄＡｒｉｃｈｉｎｓｈｅｌｌ（ｓｅｅＦｉｇ．２，Ｃａｓｅ４），

ｉｍｐｌｙｉｎｇ∑ＮＢｉ＞∑ＮＡｉ．Ｅｖｅｎｔｈｏｕｇｈｔｈｅｓｔｒｕｃ
ｔｕｒｅｓｄｅｓｃｒｉｂｅｄｉｎＣａｓｅｓ３ａｎｄ４ａｒｅｓｉｍｉｌａｒｉｎｎａ
ｔｕｒｅ，ｔｈｅａｔｏｍｉｃｄｉｓｐｅｒｓｉｏｎｏｆＡｉｎｔｈｅＮＰｓｏｆＣａｓｅ４
ｉｓｂｅｔｔｅｒ，ａｎｄｃａｎｎｏｔｓｉｍｐｌｙｂｅｏｂｔａｉｎｅｄｆｒｏｍｔｈｅｃｏ
ｏｒｄｉｎａｔｉｏｎｎｕｍｂｅｒｓ．ＩｆＪＡ ＜１００％ ａｎｄＪＢ ＞１００％，
ｔｈｅｓｉｔｕａｔｉｏｎｉｓｏｐｐｏｓｉｔｅｔｏｔｈｅＣａｓｅ４．

ＩｎＣａｓｅ５（ＪＡ ＞１００％ ａｎｄＪＢ ＞１００％），ｂｏｔｈ
ｔｈｅａｔｏｍｉｃｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓｏｆＡａｎｄＢａｔｏｍｓａｒｅｍｕｃｈ
ｉｍｐｒｏｖｅｄ，ａｎｄｔｈｅｒｅｓｕｌｔｉｎｇｓｔｒｕｃｔｕｒｅｃａｎｂｅｅｘｐｅｃｔｅｄ
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　　Ｆｉｇ．３　ＣｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｍｅｔｈａｎｏｌｏｘｉｄａｔｉｏｎａｃｔｉｖｉｔｙｏｆＪＭ３０ａｎｄＥＴＥＫ３０ＰｔＲｕ／Ｃｃａｔａｌｙｓｔｓ
ａ．ＣＯｓｔｒｉｐｐｉｎｇｖｏｌｔａｍｍｏｇｒａｍｓｒｅｃｏｒｄｅｄｉｎ０．５ｍｏｌ·Ｌ－１Ｈ２ＳＯ４ｓｏｌｕｔｉｏｎ（ＣＯｇａｓｗａｓｐｕｒｇｅｄｆｏｒ１５ｍｉｎａｔ０．１Ｖ
ａｎｄｔｈｅｎｓｔｒｉｐｐｅｄ）；ｂ．ｃｈｒｏｎｏａｍｐｅｒｏｍｅｔｒｉｃａｎａｌｙｓｉｓａｔｃｏｎｓｔａｎｔｐｏｔｅｎｔｉａｌ０．５ＶｖｅｒｓｕｓＮＨＥｉｎ１５％ ＣＨ３ＯＨ＋０．５
ｍｏｌ·Ｌ－１Ｈ２ＳＯ４

［１］

　　Ｆｉｇ．４　Ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓａｎｄｏｘｙｇｅｎｒｅｄｕｃｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎ（ＯＲＲ）ａｃｔｉｖｉｔｙｏｆｈｏｍｅｍａｄｅＰｔＣｏｅｌｅｃｔｒｏｃａｔａｌｙｓｔ
ａ．ｄｂａｎｄｕｎｆｉｌｌｅｄｓｔａｔｅａｎｄｅｘｔｅｎｔｏｆｐｌａｔｉｎｕｍａｌｌｏｙｉｎｇ；ｂ．ｌｉｎｅａｒｓｗｅｅｐｖｏｌｔａｍｍｏｇｒａｍｓｒｅｃｏｒｄｅｄａｔ１ｍＶ·ｓ－１ｆｏｒ
ＯＲＲ；ｃ．ｍａｓｓａｃｔｉｖｉｔｙｏｆＯＲＲｍｅａｓｕｒｅｄａｔ０．９５Ｖ（ｖｓＲＨＥ）ｏｆ（ｂ）［４］

ｔｏｂｅｓｈｏｗｍｏｒｅｈｅｔｅｒｏａｔｏｍｉｃｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓｔｈａｎｈｏｍｏ
ａｔｏｍｉｃｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓ（ｓｅｅＦｉｇ．２，Ｃａｓｅ５）．Ａｔｅｑｕｉｌｉｂｒｉ
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ｍｅｔｈａｎｏｌｏｘｉｄａｔｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎ（ＭＯＲ），ｓｉｎｃｅｓｕｒｆａｃｅＲｕ
ｉｓｔｈｏｕｇｈｔｔｏｐｒｏｖｉｄｅｈｙｄｒｏｘｙｌｇｒｏｕｐｓｖｉａＨ２Ｏｈｙｄｒｏｌ
ｙｓｉｓ，ｗｈｉｃｈｉｓｔｈｅｋｅｙｔｏＣＯｐｏｉｓｏｎｉｎｇａｔＰｔａｃｔｉｖｅ
ｓｉｔｅｓ．ＴｏｒｅａｃｈｔｈｅｍａｘｉｍｕｍＭＯＲａｂｉｌｉｔｙ，ｈｉｇｈｅｒａｌ
ｌｏｙｅｄｅｘｔｅｎｔｓｏｆＰｔＲｕａｒｅｐｒｅｆｅｒｒｅｄ．Ｔｈｅａｌｌｏｙｅｄｅｘ
ｔｅｎｔｏｆＰｔ（ＪＰｔ）ａｎｄＲｕ（ＪＲｕ）ｉｎＥＴＥＫ３０ａｒｅ２６％
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ｃｏｎｔｅｎｔｓ，ｔｈａｔｉｓ，Ｐｔ１Ｃｏ３／ＣａｎｄＰｔ１Ｃｏ１／Ｃｂｉｍｅｔａｌｌｉｃ
ＮＰｓ，ａｒｅｌｏｗｅｒｔｈａｎｔｈｏｓｅｏｆｔｈｅｒｅｆｅｒｅｎｃｅＰｔｆｏｉｌ（ＨＴｓ
＝１．６）．Ｔｈｅｏｂｓｅｒｖｅｄｔｒｅｎｄｍｉｇｈｔｂｅｄｕｅｔｏｔｈｅｅｎ
ｈａｎｃｅｄｈｙｂｒｉｄｉｚａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎＣｏ（３ｄ）ａｎｄＰｔ（５ｄ），
ｉ．ｅ．ｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｄｅｎｓｉｔｙｏｆＣｏ（３ｄ）ｒｅｄｕｃｅｓａｎｄｃｏｎ
ｔｒｉｂｕｔｅｓｔｏＰｔ（５ｄ）．Ｉｔｉｓｗｏｒｔｈｍｅｎｔｉｏｎｉｎｇｔｈａｔｔｈｅ
ｔｅｎｄｅｎｃｙｏｆｔｈｅｖａｒｉａｔｉｏｎｓｉｎＨＴｓｉｓｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔｗｉｔｈＪＰｔ
ｉｎＰｔＣｏｎａｎｏｐａｒｔｉｃｌｅｓ．ＴｈｅｈｉｇｈｅｒＪＰｔｖａｌｕｅｏｂｓｅｒｖｅｄ
ｉｎｔｈｅｃａｓｅｏｆＰｔ１Ｃｏ１／Ｃ，ｔｈｅｇｒｅａｔｅｒｉｓｔｈｅＰｔａｌｌｏｙｉｎｇ
ｗｉｔｈＣｏ．ＴｈｅｅｎｈａｎｃｅｄＯＲＲｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｏｆＰｔ１Ｃｏ１／Ｃ
ｉｓｐａｒｔｉａｌｌｙａｔｔｒｉｂｕｔｅｄｔｏｔｈｅｃｏｍｐａｒａｔｉｖｅｌｙｈｉｇｈｅｒａｌ
ｌｏｙｅｄｅｘｔｅｎｔｏｆＰｔａｎｄＣｏ，ｗｈｉｃｈｒｅｓｕｌｔｓｉｎｈｉｇｈｅｒ
ｎｕｍｂｅｒｓｏｆＰｔｗｉｔｈｌｏｗｅｒｕｎｆｉｌｌｅｄｄｓｔａｔｅｓ．Ａｓｉｍｉｌａｒ
ｓｉｔｕａｔｉｏｎｉｓｏｂｓｅｒｖｅｄｆｏｒｔｈｅＰｔｘＦｅ１ｘ／Ｃｓｙｓｔｅｍ：ｔｈｅ
Ｐｔ１Ｆｅ１／Ｃ，ｗｈｉｃｈｉｓｔｈｅｌｏｗｅｓｔｕｎｆｉｌｌｅｄｄｓｔａｔｅｖａｌｕｅ
ａｎｄｈｉｇｈｅｓｔａｌｌｏｙｅｄｅｘｔｅｎｔｏｆＰｔ，ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｅｓｔｏｔｈｅｅｎ
ｈａｎｃｅｄＯＲＲｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ［５］．

ＴｈｅｄｅａｌｌｏｙｉｎｇｂｅｈａｖｉｏｒＣｏ，ｆｒｏｍＰｔＣｏ／Ｃｂｉｍｅ
ｔａｌｌｉｃｎａｎｏｐａｒｔｉｃｌｅｓ，ｕｓｕａｌｌｙｔａｋｅｓｐｌａｃｅｄｕｒｉｎｇｔｈｅ
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ｔｏｐｒｏｖｉｄｅａｂｅｔｔｅｒｓｕｒｆａｃｅＰｔｃａｔａｌｙｔｉｃａｃｔｉｖｉｔｙｔｏｗａｒｄｓ
ＯＲＲ．Ｈｅｒｅｗｅｔｒｙｔｏａｎａｌｙｚｅｔｈｅｐｈｅｎｏｍｅｎａ，ｖｉａｔｈｅ
ａｃｉｄｉｃｔｒｅａｔｍｅｎｔｏｆｈｏｍｅｍａｄｅＰｔＣｏ／Ｃ，ｕｓｉｎｇＸＡＳａｎｄ
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５）．ＩｔｉｓｐｒｏｐｏｓｅｄｔｈａｔａｎｉｍｐｅｒｆｅｃｔＰｔｓｋｉｎｏｎｔｈｅＰｔ
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Ｗｅｈａｖｅｒｅｓｏｌｖｅｄｔｈｅｐｏｌｙｏｌｐｒｏｃｅｓｓｆｏｒｔｈｅｆｏｒｍａｔｉｏｎ
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ｃｌｅａｒｐｉｃｔｕｒｅｆｏｒｔｈｅｅｖｏｌｕｔｉｏｎｏｆＮＰｓ（Ｆｉｇ．７），ｍａｋ
ｉｎｇｆｕｒｔｈｅｒｉｍｐｒｏｖｅｍｅｎｔ／ｍｏｄｉｆｉｃａｔｉｏｎｏｆｔｈｅＮＰｓｒｅｌａ
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ｃｕｒｓｏｒｓａｎｄｄｉｓｓｏｌｖｅｄｉｎｅｔｈｙｌｅｎｅｇｌｙｃｏｌ（ＥＧ）．Ｓｕｂ
ｓｅｑｕｅｎｔｌｙｔｈｅｐＨｏｆｔｈｅｓｏｌｕｔｉｏｎｗａｓｉｎｃｒｅａｓｅｄｔｏ１１，
ｗｈｉｃｈｗａｓｆｏｌｌｏｗｅｄｂｙｒｅｆｌｕｘｉｎｇａｔ１６０℃．Ｆｉｇ．６
ｓｈｏｗｓｔｈｅｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅＰｔＬＩＩＩｅｄｇｅａｎｄＲｕＫｅｄｇｅＦｏｕ
ｒｉｅｒｔｒａｎｓｆｏｒｍｓｏｆＥＸＡＦＳｏｆｔｈｅｐｒｅｃｕｒｓｏｒｓｏｌｕｔｉｏｎ
ｄｕｒｉｎｇｔｈｅｐｏｌｙｏｌｐｒｏｃｅｓｓ．Ｃｌｅａｒｌｙ，ｔｈｅｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔｏｆ
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ｂｏｎｄ（ｗｉｔｈｏｕｔｐｈａｓｅｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎ）．Ｓｉｍｉｌａｒｂｅｈａｖｉｏｒｉｓ
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ｐＨｒｅａｃｈｅｓ１１，ｔｈｅｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔｃｈａｎｇｅｓｒａｐｉｄｌｙ，ｔｈｉｓ
ｃａｎｂｅｃｌｅａｒｌｙｄｅｄｕｃｅｄｆｒｏｍ ＦＴＥＸＡＦＳｓｉｎｃｅｔｈｅ
ｐｅａｋｉｎｔｅｎｓｉｔｙ（Ｐｔ）ａｎｄｐｏｓｉｔｉｏｎ（Ｒｕ）ｏｂｖｉｏｕｓｌｙ
ｃｈａｎｇｅ．ＩｔｉｓｐｒｏｐｏｓｅｄｔｈａｔｔｈｅｖａｌｅｎｃｅｓｔａｔｅｏｆＰｔ
ｃｈａｎｇｅｓｆｒｏｍ４＋ｔｏ２＋，ｗｈｉｌｅｔｈｅＲｕＣｌｂｏｎｄｉｓｒｅ
ｐｌａｃｅｄｂｙＲｕ—ＯＨａｔｐＨ＝１１．Ｔｈｅｓｕｂｓｅｑｕｅｎｔｒｅｆｌｕ
ｘｉｎｇｓｔｅｐｌｅａｄｔｏｔｈｅｒｅｄｕｃｔｉｏｎｏｆＰｔ４＋ ａｎｄＲｕ３＋ ｔｏ
ｍｅｔａｌａｔｏｍｓｗｉｔｈｉｎ０．５ｈ，ｗｈｉｃｈｃａｎｂｅｉｄｅｎｔｉｆｉｅｄ
ｆｒｏｍｔｈｅｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆｔｈｅｉｒｐｅａｋｓｂｅｉｎｇｓｉｍｉｌａｒｔｏｔｈｏｓｅ
ｏｆｂｕｌｋＰｔａｎｄＲｕｆｏｉｌｓ．Ｉｔｉｓｎｏｔｅｄｔｈａｔｔｈｅｒｅｄｕｃｔｉｏｎ
ｏｆＰｔ４＋ａｎｄＲｕ３＋ ｉｓａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆＥＧ，ｗｈｉｃｈａｃｔｓａｓ
ｔｈｅｓｏｌｖｅｎｔａｓｗｅｌｌａｓｔｈｅｒｅｄｕｃｔｉｏｎａｇｅｎｔ．Ｔｈｅｗｅａｋ
ｐｅａｋｉｎｔｅｎｓｉｔｙｉｎｄｉｃａｔｅｓｌｏｗｃｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎｎｕｍｂｅｒｓｆｏｒ
ｂｏｔｈＰｔａｎｄＲｕ，ｒｅｓｕｌｔｉｎｇｆｒｏｍｔｈｅａｖｅｒａｇｅｏｆｔｈｅｓｕｒ
ｆａｃｅａｎｄｔｈｅｉｎｎｅｒａｔｏｍｓａｎｄｃａｎｂｅｔａｋｅｎａｓａｎｉｎｄｉ
ｃａｔｏｒｏｆｔｈｅｎａｎｏｓｉｚｅｄｐａｒｔｉｃｌｅｓｎａｔｕｒｅ．ＴｈｅＪｆａｃｔｏｒｓ
ｆｏｒｂｏｔｈＰｔ（ＪＰｔ＝５８％）ａｎｄＲｕ（ＪＲｕ＝９８％）ｏｆ
ｔｈｅｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄＰｔＲｕＮＰｓａｒｅｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｆｒｏｍｔｈｅ
ｆｉｔｔｉｎｇｒｅｓｕｌｔｓａｎｄｉｎｄｉｃａｔｅａＰｔｒｉｃｈｃｏｒｅａｎｄａＲｕ
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２－ ｔｈａｎｏｆＲｕ
（ＯＨ）６

３－，ｗｈｉｃｈｆａｃｉｌｉｔａｔｅｓＰｔｃｌｕｓｔｅｒｆｏｒｍａｔｉｏｎｔｏ
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ｔｈｅｃａｐａｂｉｌｉｔｙｏｆｔｈｅｄｅｖｅｌｏｐｅｄＸＡＳｂａｓｅｄｔｅｃｈｎｉｑｕｅ
ｆｏｒｐｒｏｂｉｎｇｔｈｅａｔｏｍｉｃｐｏｐｕｌａｔｉｏｎ，ｗｈｉｃｈｃａｎｂｅｅｌｅ
ｇａｎｔｌｙｃｏｒｒｅｌａｔｅｄｗｉｔｈｔｈｅｉｒｅｌｅｃｔｒｏｃａｔａｌｙｔｉｃｐｅｒｆｏｒｍ
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ＩｎｓｉｔｕＸＡＳｈａｓａｌｓｏｂｅｅｎｅｍｐｌｏｙｅｄｔｏｅｘａｍｉｎｅ
ｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃａｎｄｌｏｃａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｏｆｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｍｅｔａｌ
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