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用 *+,-.*/0,,102势模型和密耦近似方法计算了不同能量下惰性气体原子 30与 3" 及其同位素 4"，*" 替代碰撞

体系的振转激发碰撞截面 5 通过分析 30.3"（4"，*"）各碰撞体系分波截面的差异，总结出在 3" 分子的对称同位素

替代情形下 30.3"（4"，*"）碰撞体系分波截面随量子数和体系约化质量变化的规律 5 结果表明，体系的约化质量及

入射原子相对碰撞能量的变化均给体系的碰撞截面带来不同程度的影响 5
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! @ 引 言

原子与分子碰撞实验及理论研究是原子分子物

理十分重要的研究方向之一，而原子与分子间振动

和转动激发及非弹性碰撞则是碰撞问题研究中的一

个主攻方面，它的诸多研究成果在大气物理、气体激

光、凝聚态物理、等离子体物理等许多领域中有着十

分广泛的应用，对物理学基础理论的探索、实验技术

的革新及原子分子设计产生了极大的推进作用 5 随
着研究的逐渐深入，原子与分子间振动和转动激发

及非弹性碰撞研究在大量实际问题，如原子分子碰

撞能量转移过程中气体激光、转动激发的共振荧光

过程，冲击波、声波、风洞流扩张快速压缩过程中的

弛豫现象、气象反应和输运性质，分子转动激发和化

学激光中的能量转移与辐射衰变，以及星际空间云

团冷却过程等科技领域扮演着越来越重要的角色 5
随着交叉分子束实验技术的发展，人们已开始

通过散射实验来获得原子与分子特别是原子和双原

子分子间相互作用势的有关信息 5 由于原子分子间

的相互作用势主要由核外电子的运动决定，只在很

小程度上依赖于原子核，所以同位素替代有可能提

供更多有价值的信息 5 如通过对原子与氢分子及其
同位素碰撞计算的研究，可以了解它们的振动和转

动激发截面及其随能量变化的规律 5
对大量有关原子与分子间振动和转动激发及非

弹性碰撞研究文献的检索表明，人们对惰性气体原

子与双原子分子之间的相互作用及碰撞十分关

注［!—!%］，这是因为通过对原子分子碰撞振动和转动

激发的理论研究及散射截面的理论计算，可以得到

一些从实验中难以得到的数据 5 本文采用 *+,-.
*/0,,102 势模型［!!］和密耦近似方法［!"，!(］对 30.3"

（4"，*"）碰撞体系进行理论计算，探讨和总结在 3"

分子的对称同位素替代情形下 30.3"（4"，*"）碰撞

体系分波截面随量子数和体系约化质量变化的

规律 5

" @ 理论计算方法

根据 A/B,.CDD0,;0190B 近似，原子 ! 和双原子
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分子 !" 碰撞体系的总波函数!
（ #）
" （

!"，#$）满足的
%&’()*+,-.(方程为
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式中 !# 是双原子分子中两核之间的相对位置矢量，
!" 是入射原子 " 相对靶分子 #$ 质心的相对位置矢
量，如图 2所示 3 ! 是体系的总能量，（ #）表示波函
数满足外向边界条件，% 表示入射通道量子数的完
全集 3 体系的 456+789,+5,算符为
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其中$"，#$和$#$分别为总体系和双原子分子的约化

质量，&9;%0 *’·($ 3

图 2 原子与双原子分子碰撞的几何图形

体系的总波函数可以写为
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式中 /（’）是入射原子相对分子质心运动的径向波
函数，&（ (）是双原子分子振 / 转波函数的径向部
分，下标"表示入射通道，下标’表示其他可能发
生的通道，,"是分子初态的振动量子数，(2,"-"

是初

态通道的相对动量，.’，-’ 分别表示’通道中原子
绕分子转动和靶分子转动的量子数 3 1（ *’，($）代表
原子绕分子转动和分子中原子转动的总角函数 3
当 ’">时，总波函数的渐近形式为
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双原子分子的振转波函数&,(-(
（ (）满足径向

方程
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把（:），（=），（@）式代入（2）式，然后两边乘上
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方程（A）就是计算原子和分子碰撞径向波函数
的密耦方程，式中右边对所有可能的振动量子数

, (、原子绕分子转动量子数 . ( 和靶分子自身转动的
量子数 - ( 求和 3 其中相互作用矩阵元
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式中 )B（ ’，(，&9;%）0 )（ ’，(，&9;%）/ )#$（ (），

)#$（ (）表示双原子分子的势能函数，且

)#$（ (）0 )（’，(，&9;%）D ’"> 3
从（ ,"-"）到（ ,*-*）的微分散射截面由下面公式

给出［2］：
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由于当 ’">时，总波函数!
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足（?）式表示的边界条件，由此可得
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从（,"-"）跃迁到（,*-*）的振转激发散射总截面
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从（ &!!!）跃迁到（ &"!"）的振转激发的分波散射
总截面由下列公式给出：
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’( 计算结果及讨论

取入射原子的相对碰撞能量为 ’ ! )(*)，)(+)，
和 )(,) -.，扩展研究了 /-原子与 /#，0#，1# 分子碰

撞体系的分波截面，计算结果如图 #至图 ,所示（以
总角动量量子数 ! 为横坐标，以分波截面值为纵坐
标作图，截面值的单位为 (#

)）&

图 # 不同能量下 /-2/# ))2))弹性碰撞分波截面

图 ’ 不同能量下 /-20# ))2))弹性碰撞分波截面

图 #、图 ’、图 %分别给出了入射能量 ’ ! )& *)，
)(+)和 )(,) -.时 /-与 /#，0#，1# 分子碰撞体系的

图 % 不同能量下 /-21# ))2))弹性碰撞分波截面

))2))弹性碰撞分波截面 & 从图中可以看出：取不同
能量时，弹性分波截面的变化规律非常相似，即分波

截面均随 ! 的增加而不断振荡，且振幅越来越大，
直到达到一个极大值，然后收敛，但振荡的各极大值

的位置依次向大 ! 的方向移动，且未出现明显的尾
部效应 & 这可作如下理解［"%］：在同一体系中，体系约
化质量相同，得到收敛的截面所需的分波数和入射

能量 ’ 的平方根成正比，即 !#$’，因此，随着入
射能量的增加，弹性分波截面振荡极大值的位置依

次向后移动 & 从图 #、图 ’、图 %中还可以看到，随着
入射原子的相对碰撞能量的增加，分波截面的振荡

次数增加，振荡区间增大，且振荡极大值依次变小，

详细数据见表 "所示 &

图 * 不同能量下 /-2/# ))2"#非弹性碰撞分波截面

图 *、图 +、图 ,分别给出了入射能量 ’ ! )(*)，
)(+)和 )(,) -.时 /-与 /#，0#，1# 分子碰撞体系的

))2"#非弹性碰撞分波截面 & 从图 *、图 +、图 ,可以
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图 ! 不同能量下 "#$%& ’’$(&非弹性碰撞分波截面

图 ) 不同能量下 "#$*& ’’$(&非弹性碰撞分波截面

看出：在入射能量和约化质量不同时，碰撞体系的非

弹性分波截面随 ! 的变化曲线的形状相似，即截面
只经过一个极大值便很快趋于零，但在峰值幅度方

面却有较大的差异：(）对同一入射原子，在碰撞能量
相同时，随着同位素分子质量的增加，非弹性散射分

波截面峰值随之增加 + 这主要是由于 "&，%&，*&三种

分子在振转能级间距方面的差异造成的，因为 *& 分

子的振转能级间距最小，在相同的碰撞能量下，从 "#
, ’’被激发到 "# , (& 或更高能级的概率最大 + 因
而 "#$*& 体系的 ’’$(& 振转激发截面的峰值最大，

"#$%& 体系次之，"#$"& 体系由于振转能级间距较

大，在入射能量 $ , ’-.’ #/时，则不能被激发到 "#
, (&或更高能级 + &）当约化质量一定时，非弹性散
射分波截面峰值随入射原子能量的增加而增加，散

射极大值的位置随入射原子能量的增加而向大 !
方向移动，详细数据见表 (所示 +

表 ( 不同能量时弹性分波截面最大值及非弹性

分波截面峰值的位置及大小

能量0#/ "& %& *&

弹性分波

截面最大

值

’-.’ （1.，2-3.） （33，)-)4） （32，)-(4）

’-!’ （14，4-.(） （3)，)-14） （.3，!-.1）

’-)’ （3(，)-43） （.&，!-.1） （.4，!-’(）

非弹性分

波截面峰

值

’-.’ （4，&-2’ 5 (’64）（2，&-(’ 5 (’6)）

’-!’ （.，(-4! 5 (’62）（2，&-(1 5 (’6)）（((，(-4( 5 (’6!）

’-)’ （)，(-’3 5 (’6)）（(&，3-14 5 (’6!）（(1，)-)’ 5 (’6!）

3- 结 论

基于以上计算和讨论，可得到如下结论：

(- 当入射原子的相对碰撞能量一定时，随着体
系约化质量的增加，弹性分波截面最大值的位置向

大 ! 的方向移动，而截面值减少 +
& - 当体系的约化质量一定时，随着能量的增

加，弹性分波截面最大值的位置仍向大 ! 的方向移
动，截面值仍减少 +

1 - 对于非弹性散射分波截面，其峰值的位置随
着体系的约化质量及入射原子的相对碰撞能量的增

加而向大 ! 的方向移动，但截面值则逐渐增加 +
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>8!!期 沈光先等：不同能量的氦原子与同位素分子 H4（34，94）碰撞分波截面的理论计算


