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基于低能离子与原子碰撞的分子库仑过垒模型，简要描述了与入射离子速度相关的反应窗理论 +根据这一理
论，计算了不同碰撞速度时 ,* - ./，01* - ./，01* - ./2，32!& - ./2及 01!* - ./2等碰撞体系单电子俘获过程的微分截面，
还计算了碰撞速度为 &45% 6+ 7+时!5 3$ - .32碰撞体系单电子、双电子及三电子俘获过程的微分截面，并与他人的实
验结果作了比较 +研究发现，反应窗理论预言的末态电子分布与实验结果符合较好 +理论和实验研究表明，随着碰
撞速度的增加反应窗变宽；反应窗理论所预言的微分截面，当 ! 值较小时比实验结果偏大，当 ! 值较大时比实验
结果偏小 +
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!国家自然科学基金重点项目（批准号：!&’%’!&&）资助的课题 +

# 8.96:;：<=2>;6>?6>@A :9B<6C+ 6<+ <>

! 4 引 言

近年来，人们对散射粒子能量亏损 ! 值的测量
成为研究离子.原子碰撞态选择截面的有效方法 +对
纯电子俘获过程，通过测量反冲离子的纵向动量 " DD

即可从实验上得到碰撞反应的 ! 值，从而可以研究
该反应的态选择截面［!—’］+目前，纯粹严格的量子
力学理论还无法完全处理多电子转移过程，因此，

经典的物理模型成为研究离子.原子碰撞的重要
理论方法［5—$］+ 3:2=67C［*］发展了分子库仑过垒模型
（9E;2<7;61 FE7;E9G:< EH21 G611:21 9EI2;，简 记 为
JFKJ），并在考虑了与入射离子速度相关的动力学
因素后，形成反应窗理论 +运用 JFKJ，可求得纯电
子俘获过程的绝对截面；运用反应窗理论，可求得某

个特定俘获过程的绝对微分截面关于能量亏损 !
值的一个高斯分布 +理论上，电子的初末态势能之差
即为离子.原子碰撞反应的 ! 值，因此可以具体求
出碰撞过程的微分截面 +通过与实验结果相比较，可
以研究纯电子俘获过程的态选择截面 + /E2LCM16［(］在
处理 /2" - ./2碰撞体系时对 3:2=67C的反应窗理论
进行了细节上的修正，我们已将这一修正推广到了

一般离子与中性靶原子碰撞的体系中 +本文根据反

应窗理论，计算了低能区（ # N !6+ 7 +）和中等能区
（ #"!6+7 +）,*- ./，01* - ./，01* - ./2，32!& - ./2 及
01!* - ./2等碰撞体系单电子俘获过程的微分截面，
还计算了碰撞速度为 &45% 6+ 7 +时!53$ - .32 碰撞体
系单电子、双电子及三电子俘获过程的微分截面，并

与文献［!—’］的实验结果和理论结果作了比较 +

" +理论方法

电子转移碰撞过程如下：

$%- - & # $（ %O ’）- - &(- -（ ( O ’）2O，（!）
式中，$% - 代表入射离子，$（ % O ’）- 代表散射离子，表

示入射离子在碰撞中俘获了 ’ 个电子，&( - 代表反

冲离子，表示靶原子在碰撞中失去了 ( 个电子，( P
’ 时，反应式（!）为纯电子俘获过程 +本文的计算除
特别说明外，全部采用原子单位（6+ 7 +）+

JFKJ中，为了明确表示碰撞反应中一个特定
的电子转移子过程，给每一个子过程唯一地定义一

个数字串（ )），这个数字串由数字 !和 &组成，其中 !
表示分子化了的电子被离子 $ 俘获，& 表示分子化
了的电子又回到了靶原子 & 上，（ )）中数字的总数
代表碰撞体系中最多可能被分子化的电子数 +

JFKJ预言第 * 个电子被俘获到离子 $ 或靶原
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子 ! 时所具有的束缚能的绝对值分别为
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式中，%$ 为在标号大于 $ 的电子中被离子 # 俘获的
电子数，&$ 为靶原子中第 $ 个电子的逐级电离能，( #

$

为入射过程靶原子中的第 $ 个电子被分子化时的核
间距离，(%

$ 为出射过程第 $ 个电子被俘获到入射离
子 # 或者重新回到靶原子 ! 时的核间距离 (

)*+)预言对应某一反应串（ )）所有电子转移
的平均能量亏损为 *（ )）

, ，

*（ )）
, ! !

+

$ ! -
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"#$，%$
（当第 $ 个电子被 # 俘获时），

"!$，%$
（当第 $ 个电子被 ! 俘获时）{ (

（/）
（.）式是对所有分子化的 + 个电子求和 (
根据反应窗理论，核间库仑势垒的最小不确定

度可表示为

!,0#1
$ ! 2,$

2( -( )342
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式中，,6$ 为核间库仑势垒的微商，- 342为核间径向
速度 (

- 342 ! 2(
2 $ ! -8%9" ! - - $ .( )("

&
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式中，- 为入射离子的速度，"为入射角，. 为碰撞参
数 (此处我们作了修正，对径向速度求了平均 (
对第 $ 个电子，被入射离子 # 俘获或重新回到

靶原子 ! 的末态的能量不确定度定义为

!"（ )）
$ !［（!,0#1，#

$ （ $））& "（!,0#1，%
$ （ $））&］-5& (（;）

（;）式等号右端括号内前后两项分别表示入射过程
和出射过程获得的能量不确定度 (
能量亏损 * 值的不确定度可表示为

!*（ )） ! !
+

$ ! -
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$ ）( )& -5&
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假设对应于某一个串（ )）的 * 值是围绕平均能
量亏损（.）式的一个高斯分布，分布概率为

/（ )）（*）!（!*（ )）"-5&）$- =>? $
* $ *（ )）
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由（-,）式和 )*+)预言的数字串（ )）所表征的子过
程中 0 个电子被俘获的绝对截面#（ )）

’，’ $ 0，可得对应

于数字串（ )）的绝对微分截面为
2#（ )）

’，’$ 0

2* !#（ )）
’，’$ 0/
（ )）（*）( （--）

故对所有俘获 0 个电子的数字串（ )）求和，可得俘获
0 个电子的绝对微分截面为
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在离子与原子碰撞中，绝大多数情况下碰撞体

系初态是确定的（一般处于基态）(根据电子被俘获
的末态，能够计算反应的 * 值 (假如在某反应中电
子被俘获到入射离子的某个具体量子态上，则电子

的初末态势能之差即为该反应的 * 值（势能数据取
自美国国家标准局原子数据库）(通过反应窗理论预
言的微分截面关于 * 值的分布即（-&）式，可以具体
求出对应于该反应的微分截面，从而可以与实验结

果进行比较，研究纯电子俘获过程的态选择截面 (这
就是与态相关的碰撞动力学反应窗理论模型 (

’ A 结果及讨论

实验上［-—.］，通过测量反冲离子的纵向（平行于

入射离子方向）动量 1 55，可由下式得到纯电子俘获

过程的 * 值：

* ! $ -1 55 $
0-&
& ， （-’）

式中 - 为入射离子速度，0 为俘获电子数 (
图 -为 - ! ,A/,，,A:/，,A<7 4A B (时 C;" DE碰撞

体系单电子俘获过程的 * 值谱 (由图 -可以看出：
计算结果以俘获到主量子数 2 ! 7的微分截面为最
大，2 ! /次之，2 ! :较小，2 ! . 最小；实验结果则
以 2 ! /的计数为最大，2 ! 7 次之，2 ! . 和 2 ! :
较小 (
表 - 给出了本文计算得到的相对截面与文献

［-］中的理论值和实验值的比较，其中 FC**为利用
原子轨道紧耦合方法的计算结果 (从表 -可知，本文
结果与实验结果偏差较大，说明经典理论模型只能

大概地给出态选择信息，更准确的描述只有量子力

学理论才能完成 (表 -中的理论和实验结果均为归
一化单位 (
图 &为 - ! ,A’&，,A/,，,A:/ 4A B (时 F3; " DE碰撞
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图 ! "# $ %&体系单电子俘获过程的 ! 值谱 实线为实验结

果，虚线为理论计算结果 ’（(）" ) *+, (’ -，（.）" ) *+/, (’ -’，

（0）" ) *+12 (’ -’

体系单电子俘获过程的 ! 值谱 ’由图 3可看出：计
算结果以俘获到 # ) 2的微分截面为最大，# ) #最
小，# ) ,和 # ) /时相差不大 ’实验结果以 # ) 2的
计数为最大，# ) ,次之，# ) /较小，# ) #最小，在 "
) *+/, (’ - ’时，# ) 4 的计数超过 # ) # 的计数 ’计
算结果与实验结果存在一定偏差 ’
由图 !、图 3 可以看出，对同一碰撞体系，随着

碰撞速度（即能量）的增加，计算结果和实验结果中

图 3 56# $ %&体系单电子俘获过程的 ! 值谱 实线为实验结

果，虚线为理论计算结果 ’（(）" ) *+73 (’ -’，（.）" ) *+, (’ -’，

（0）" ) *+/,(’ -’

反应窗均变宽，即电子被俘获到更多的量子态上 ’由
（2），（#），（!3）式可知，微分截面高斯分布的 3 倍方
差（!!（ $））3 与入射速度 " 成正比，即该分布的宽度
与 "!83成正比，所以随着碰撞速度的增加，反应窗
变宽 ’
图 7为 " ) *+3，*+,，!+* (’ - ’ 时 56# $ %&9 碰撞

体系单电子俘获过程的 ! 值谱 ’由图 7可以看出：
计算结果和实验结果均以俘获到 # ) 4 为主，但计
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算结果中 ! ! "的微分截面略低于 ! ! #，而实验结
果中 " ! $%&，$%" ’( ) (时 ! ! "的计数很小，" ! *%$
’( ) (时才比较突出 ( " ! $%&，$%" ’( ) (时的计算结果
同样在 # 值较小时偏大，在 # 值较大时偏小，" !
*%$ ’( ) (时计算结果与实验结果则符合较好 (

表 * +, - ./体系相对截面理论值和实验值的比较

"0’ ( ) (
电子

末态 !

本文

计算值
1+22［*］ 实验值［*］

$("$ # $ ($$$ $ ($,$ $ ($#,

" $ (&3, $ (45# $ (45#

4 $ (4#, $ (&3" $ (&,*

3 $ ($3# $ ($** $ ($53

$ (3" # $ ($*$ $ (*$3 $ ($35

" $ (**4 $ ("65 $ (#6,

4 $ (,"# $ (&,* $ (54#

3 $ ($&* $ ($*6 $ ($4"

$ (64 # $ ($*6 $ (*#$ $ ($6,

" $ ($53 $ ("56 $ (#$"

4 $ (6&5 $ (&,5 $ (54"

3 $ ($&* $ ($5, $ (*5&

图 #为 " ! $%""’( ) ( 时 78*$ - ./8碰撞体系单电
子俘获过程的 # 值谱 (由图 #可以看出：计算结果
和实验结果均以俘获到 ! ! "为主，但计算结果以 !
! 4次之，! ! #最小，而实验结果以 ! ! #次之，! !
4最小 (
图 "为 " ! $%"&’( ) ( 时 19*, - ./8碰撞体系单电

子俘获过程的 # 值谱 (由图 "可以看出：计算结果
和实验结果均以俘获到 ! ! ,为主，但计算结果以 !
! 6次之，! ! 3较小，! ! 4几乎为零，而实验结果中
! ! 3的计数略小于 ! ! ,的计数，均远大于 ! ! 4，6
的计数 (计算结果与实验结果有些偏差 (
图 4为 " ! $%"5’( ) ( 时*"73 - .78碰撞体系单电

子、双电子和三电子俘获过程的 # 值谱 (由图 4可
以看出：对单电子俘获过程，计算结果和实验结果均

以俘获到 ! ! #为主，但计算结果在 ! ! "时偏大，!
! 5时偏小 (对双电子俘获过程，计算结果和实验结
果均以俘获到 ! ! 5 $!$:为主，但在 ! ! & $!$:和 ! !
5 $!$:较大 # 值时计算结果偏小 (对三电子俘获过
程，计算结果同样在较小 # 值时偏大，在较大 # 值
时偏小 (
表 &给出了不同碰撞体系的反应串（ %）所对应

的平均能量亏损 #（ %）
$ 及其不确定度!#（ %）、每个反

应串对应的绝对截面!（ %）及!!（ %） (

图 5 19, - ./8体系单电子俘获过程的 # 值谱 实线为实验结

果，虚线为理论计算结果 (（’）" ! $%& ’( )(，（;）" ! $%" ’( )(，

（<）" ! *%$ ’( )(

由图 *—图 4（图中实验值取自文献［*—#］）可
以看出，对单电子及多电子俘获过程，理论预言结果

基本涵盖了实验结果中的几个主要反应道，但末态

主量子数较大（对应较小 # 值）时的反应道微分截
面偏大，末态主量子数较小（对应较大 # 值）时的反
应道微分截面偏小 (这说明 =2>=预言的平均能量
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图 ! ! " #$%% &’ (’时，)*+# , -.*体系单电子俘获过程的 "
值谱 实线为实验结果，虚线为理论计算结果

图 % ! " #$%/ &’ (’时，01+2 , -.*体系单电子俘获过程的 "
值谱 实线为实验结果，虚线为理论计算结果

亏损值偏小 ’由（/）—（%）式知，3453预言的末态束
缚能渐进值的绝对值偏小，末态束缚能偏大 ’这是由
于 3453中，在入射过程，第 # 个电子被分子化时，
已经分子化的 # 6 +个电子位于第 # 个电子的外部，
对入射离子 $% , 与第 # 个电子的作用完全没有影
响 ’实际上它们具有一定的屏蔽作用，即（/）和（7）式
中第二项的分子 % 应为 % 6!，!8 #，此作用的忽略
使束缚能渐进值的绝对值偏大 ’ 3453中，在出射过
程，第 # 个电子被入射离子俘获或重新被靶原子俘
获时，仍处于分子化状态的 # 6 +个电子对此时入射
离子或靶原子与第 # 个电子的作用完全没有影响 ’
实际上它们的屏蔽作用同样不为零，即（/）和（7）式
中第三项的分子应分别为 % , &# 6"+，% 6 &# 6"/，"+

8 #，"/ 8 #，此作用的忽略使束缚能渐进值的绝对值
偏小 ’换言之，3453完全没有考虑电子与电子之间
的关联作用 ’入射过程中 # 6 +个电子处于分子化状

图 9 ! " #$%7 &’ (’时，+%): , -)*体系的 "值谱 实线为实验结

果，虚线为理论计算结果 ’（&）单电子俘获过程，（;）双电子俘获

过程，（<）三电子俘获过程

态，而第 # 个电子位于靶原子的势场中，出射过程中
# 6 +个电子与第 # 个电子则同样处于分子化状态 ’
故出射过程的作用距离较入射过程小，所以出射过

程的屏蔽作用或电子关联作用更强，也就是使束缚

能渐进值的绝对值偏小的屏蔽作用更强，因而屏蔽

作用的忽略最终使束缚能渐进值的绝对值偏小，平

均能量亏损值偏小 ’
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表 ! 不同碰撞体系的反应串（ !）所对应的 "（ !）
" ，!"（ !），!（ !）及!!（ !）

体 系 ##$ % & % （ !） "（ !）
" #’( !"（ !）#’( !（ !）#)" * )+ ,-! !!（ !）#)"*)+ ,-!

./ 0 12 "%3" （)） )4%5 + %4 )3) )3)

"%63 （)） )4%5 6 %/ )3) )3)

"%7+ （)） )4%5 / %/ )3) )3)

89/ 0 12 "%5! （)） )4%5 3 %) )3) )3)

"%3" （)） )4%5 + %4 )3) )3)

"%63 （)） )4%5 6 %/ )3) )3)

89/ 0 12’ " %!" （)"） !3%7 6 %5 !+ %!"
!/ %4!

（")） 57%! )4 %3 ! %!!

" %3" （)"） !3%7 )) %3 !+ %!"
!/ %4!

（")） 57%! !! %7 !:!!

):"" （)"） !3:7 )+:5 !+:!"
!/:4!

（")） 57:! 5!:5 !:!!

;’)" 0 12’ ":33 （)"） 5":! )):7 5):7 55:66

（")） 4+:3 !5:+ ):/6

89)/ 0 12’ ":3! （)"） 44:) )):5 34:)" 33:!/

（")） +7:5 !!:5 ):)/

)3;6 0 1;’ ":35 （)""""""） !":+ )":3 )7:+" !5:7"

（")"""""） !6:5 )/:6 5:)3

（"")""""） 5!:5 !6:6 ":/4

（""")"""） 56:6 57:4 ":)+

（"""")""） 4":" 3):5 ":"6

（""""")"） 4):! +4:" ":"3

（"""""")） 4):! /":4 ":"5

4 : 结 论

本文讨论了与入射离子速度相关的反应窗理

论，得到了反应窗与入射离子速度的关系 %据此计算
了碰撞体系 ./0 12，89/ 0 12，89/ 0 12’，;’)" 0 12’，
89)/ 0 12’在不同碰撞速度时的单电子俘获过程微分
截面，还计算了)3;6 0 1;’体系在 # < ":35 $% & %时单电
子、双电子和三电子俘获过程的微分截面 %讨论了低
能区和中等能区不同碰撞体系单电子俘获及多电子

俘获过程的 " 值谱，并将反应窗理论的计算结果与
实验结果进行了比较分析 %可以得出以下结论：第
一，反应窗理论的预言结果基本涵盖了实验结果中

的几个主要反应道，且随着碰撞速度的增加，理论结

果和实验结果中反应窗均变宽，即电子被俘获到更

多的量子态上 %第二，与实验结果比较，反应窗理论
预言的微分截面在末态主量子数较大（对应较小 "
值）时偏大，末态主量子数较小（对应较大 " 值）时
偏小 %
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