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在考虑分子内原子间的几何屏蔽效应随电子入射能量变化的基础上，提出了一种能够在中、高能区准确计算

“电子+分子”散射总截面的可加性规则修正方法 , 利用这一修正后的可加性规则并使用“电子+-，.，/，0原子”散
射总截面的实验数据，在 ’&—’&&& 12内计算了电子被 0/，0"/，0/" 和 -".% 分子散射的总截面，且将计算结果

与实验结果及其他理论结果进行了比较 , 结果表明，利用这一方法修正过的可加性规则进行计算，所得结果要比
利用未修正的可加性规则及其他理论进行计算所得结果更接近实验值 , 同时分析也表明，为使未修正的可加性规
则能够在一个较大的能区内直接用于“电子+分子”散射总截面的计算，必须改造适用于“电子+自由原子”散射总截
面计算的复光学势，以解决它用于“电子+分子中的原子”散射总截面的计算时，在中低能区过强、且随电子入射能
量的增加而衰减太快的问题 ,
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! D 引 言

近年来，随着计算技术的发展，“电子+分子”散
射总截面的计算方法获得了快速发展 , 多种近似方
法，如施温格（E=FG:@A1?）迭代变分法［!］、施温格多通
道法［"］、复科恩（4CF@）变分法［(］、扭曲波近似［$］、!+
矩阵［’］、格劳勃（H;9IJ1?）近似［%］、一级波恩（KC?@）近
似［)］、密耦（-;C<1+-CIL;:@A）法［*］、施温格变分迭代法
与扭曲波近似相结合的方法［3］以及极化轨道法［!&］

等，被相继提出 , 但在中、高能区，由于几乎所有的
非弹性通道（如转动、振动、电子激发、电离与离解

等）都被打开，给这些方法的准确计算带来了极大

的困难 , 因此关于“电子+分子”散射总截面的计算，
很多都只是在中、低能区进行的 ,
为能在较高能量下计算“电子+分子”散射总截

面，在过去的十几年中研究者们提出了不少新方

法 , 在这些方法中，可加性规则（MN）［!!］方法是较

简单、且较实用的一种，但对于那些较大［!"］或较复

杂［!(］的靶分子而言，即使是在几百 12 的能量下，
其计算结果与实验结果间依然存在着较大的偏差 ,
为使 MN方法的适用范围向低能端延伸，近年

来研究者们对 MN 方法进行了各种各样的修
正［!$—"&］, KCJ1;O:PQ 等［!$］在计算电子碰撞电离截面
时，提出了两种几何 MN方法，在几十 12的能量下
就能获得与实验值相当一致的结果 , 遗憾地是，
KCJ1;O:PQ等未计算“电子+分子”散射的总截面 ,
R1I><=F等［!’］使用一种利用原子权重修正过的 MN
方法计算分子的电离截面，但他们同样没有计算

“电子+分子”散射的总截面 , 5C<F:LI?9等［!%］将“电子+
分子”相互作用势分成短程势和长程势两部分，并

利用这种划分对 MN方法作了相应的修正 , 使用这
一修正后的 MN 方法，5C<F:LI?9 等计算了电子被
0/，-/，0/"，0"/，-/" 及 0.(分子散射的总截

面，其精度有一定程度的提高 , 49?G9<S 等［!)］提出
了一种形成性可加性规则 , 在这种可加性规则中，
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靶分子的总截面可近似地表示为两参数公式 ! 尽管
这一方法能够在一个较宽的范围内获得好的计算结

果，但由于这两个可调节参数的确定需要靶分子的

总截面实验数据，其应用受到了一定程度的限制 !
"#$$%等［&’］提出了一个新的 ()模型，这个模型考
虑了分子组成原子的几何屏蔽效应 ! 使用这一模
型，他们计算了电子被 * 个分子 +,，+-,，.,-，

+,- 和 ./0 散射的总截面，在中、高能区获得了与

实验值相符的计算结果，只是这种方法的计算精度

依赖于所用原始数据的精度 ! 为准确计算“电子1分
子”散射总截面，最近 (23425等［&6］提出了一种分组
()方法 ! 在这种分组 ()方法中，分子被分成若干
个原子组，靶分子的总截面就等于各个原子组的总

截面之和 ! 使用这种方法，(23425等计算了电子被
.70，.-70，.-78，.97’ 和 .79 : 等分子散射的总截
面，在一个较宽的能量范围内也获得了与实验值相

符的计算结果 ! ;<%2= 等［->］提出了一种与能量相关
的几何 ()方法，并利用这一几何 ()方法计算了
电子被若干个分子散射的总截面 ! 由于这种方法没
有考虑分子的几何尺寸，在中、低能区对较大或较

复杂的分子而言依然存在着较大的误差 ! 本文考虑
分子内原子间的几何屏蔽效应，在计及靶分子的几

何尺寸及电子入射能量的基础上提出一种新的 ()
修正方法 !

- ? 计算方法

()方法假定，分子轨道可以用组成原子的价
轨道的总和来描述，因此分子中的每个原子都被看

作是独立的散射体 ! 在这种情况下，对于含有 ! 个
原子的分子，其“电子1分子”散射总截面用下式
表示：

"()（#）@ !
!

$ @ &
%$A（#）， （&）

这里，%$A（#）是电子被分子中第 $ 个组成原子独立
散射时的总截面 !
（&）式中，一种重要的效应没有被考虑：多原
子分子对低能电子不是完全透明的，组成分子的内

层原子对外层原子有部分屏蔽作用 ! 屏蔽的结果，
是导致内层原子对“电子1分子”散射总截面的贡献
作用，在低能下比在高能下要小 ! 对单个原子而
言，这种对“电子1分子”散射总截面产生负贡献的
屏蔽效应，与分子的几何构型是密切相关的 ! 计及

这种屏蔽效应，B4C#DE<FG等［&0］提出了一种“几何可
加性规则”（H()），以计算分子的电离截面 ! 应当注
意到，这一考虑了几何屏蔽效应的 H()方法也适
用于“电子1分子”散射总截面的计算，尤其是在较
低的入射能量下计算“电子1多原子分子”的散射总
截面［->］! 当 H()方法用于计算“电子1分子”散射总
截面时，其计算公式表示如下：

"H()（#）@
&
9 ""（#）I

-
9 "#（#）， （-）

式中，""（#）和 "#（#）分别是电子沿着分子轴线
方向（!@ >J）和分子轴线的垂直方向（!@ 6>J）散射
时的总截面 !
本文计算电子被 +,，+,-，+-,和 .-/8 这 0个

分子散射的总截面 ! 关于 ""（#）和 "#（#）的计算
方法，文献［&0，->］给出了详细地描述 ! 例如，对于
+,- 分子，""（#）和 "#（#）分别等于 ", 和 "+,-

；

对于 .-/8 分子，""（ #）和 "#（ #）则分别等于

"./9
和 "./-

I "./-
!这里，"+,-

，"./9
和 "./-
等，依

然是用（&）式所描述的 ()方法计算的 !
计算表明，低能下能够成功地使用（-）式所描

述的 H()方法计算“电子1分子”散射总截面［->］，但
高能下（-）式却夸大了分子内原子间的几何屏蔽效
应 ! 与此相对应的是 ()方法虽然在高能端忽略了
分子内原子间的几何屏蔽效应，但计算出的散射总

截面却基本上是准确的［&-，&9］，对多原子分子而言尤

其如此 ! 这说明，多原子分子对入射电子的透明度
随着电子入射能量的增大而有所提高 ! 也就是说，
当入射电子的能量较低时，内层原子被外层原子较

好地部分屏蔽着，因而 H()模型能够给出准确的
计算结果，而 ()方法却不能；当电子的入射能量
足够高时，分子对入射电子是完全透明的，分子内

的每一原子都是独立的散射体 ! 因此在足够高的能
量下，分子内各原子间的相互作用可以忽略 ! 此
时，()方法能给出准确的计算结果，而 H()方法
却不能 ! 充分考虑这些因素后，本文采用 ()方法
和 H()方法各自的优点，给出如下的半经验公式：
"A.K（#）@ "H()（#）I &［"()（#）L "H()（#）］，

（9）
这里，& 是一个待定的半经验系数，反映地是在不
同的入射能量下、不同分子中的屏蔽原子对散射总

截面的贡献情况 ! 有两种方法能够确定系数 &：一
种是通过理论计算，另一种是使用半经验方法 ! 由
于需要考虑分子的几何结构并需要考虑几何屏蔽效
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应随电子入射能量的变化情况，因此从理论角度出

发去准确计算一个屏蔽原子对分子总截面的贡献情

况是非常复杂的［!"］，故本文采用半经验方法 # 为确
定系数 !，至少需要考虑两方面的因素：首先，当
入射电子的能量足够低时，$%&方法适用，所以系
数 ! 必须保证靶分子的散射总截面近似等于 $%&
方法计算出的结果："’()（#）!"$%&（#）；当入射电
子的能量足够高时，%&方法适用，此时系数 ! 必
须保证散射总截面近似等于 %& 方法计算出的结
果："’()（#）!"%&（#）# 这就是说，当 #"*时，应
该有 !"*，而当 #"+时则应该有 !"! # 此即，
电子的入射能量越高，几何屏蔽效应对分子总截面

的影响就越小；其次，系数 ! 还必须与电子的入射
能量和分子中含有的电子总数有关，同时系数 ! 也
还必须保证在一个较宽的能量范围内，“电子,分
子”散射总截面随电子入射能量的变化有一个正确

的形状 # 考虑这些因素后，-./01 等［2*］指出系数 !
应取如下形式：

! 3 #
$% 4 #， （"）

式中，# 为电子的入射能量（单位：56）；% 是一个
单位调节常数，这里等于 ! 56；$ 是分子含有的电
子总数 # 由于（"）式没有考虑分子的几何尺寸及分
子含有的原子总数等因素，因此对相对较大或较复

杂的靶分子而言，由它给出的计算结果并不十分令

人满意 # 为能得到更加满意的结果，本文认为，在
（"）式中至少还应考虑两方面的因素 # 首先，给定
能量下的计算结果已经证明，分子的几何尺寸越

大，按照（7）式和（"）式计算出的“电子,分子”散射
总截面与实验结果间的偏差就越大 # 这意味着，分
子的几何尺寸越大，系数 ! 就应该越小 # 同时，计
算结果也已经证明，对于含有相同电子总数的分

子，它所含有的原子个数越多，系数 ! 也应该越
小；其次，对较大或较复杂的分子而言，（"）式依然
不能使总截面随能量的变化在一个较大的范围内都

保持一个正确的形状，在 891,891图中这一问题显得

尤为明显：由（"）式修正过的 %&方法计算出的“电
子,分子”散射总截面曲线依然陡于实验曲线 # 根据
这些讨论，本文认为经验系数 ! 应取如下形式：

! 3 #
$&’% 4 #， （:）

式中，& 是分子含有的原子总数，’ 是以原子单位
表示的分子尺寸，% 是一个常数，用于保证分母中
的表达式有一个合适的单位（这里，% 取 !56;(*）#
’ 的大小可以根据文献［2!］给出的键长和键角数据
估算得出 # 按照 <9=58>.?@等［!"］的建议，可以大致将
分子分成两种类型：一种是圆盘形分子，它可以近

似用一个圆盘来表示；另一种是圆筒形分子，它可

以近似用一个棒来表示 # 本文涉及到的分子都具有
圆筒形结构 # 应当说明的是，“棒”应与分子的“圆
筒”对称轴重合，（:）式中的 ’ 值是分子的最大长度
向这一 ) 轴方向的投影值 #
有两种获得 *+’（ #）的方法：一是采用文献

［22—2"］描述的分波法，另一是直接从实验数据中
提取 # 本文采用从实验数据中提取 *+’（#）的方法 #
原因是：当在 891,891图中表述“电子,分子”散射总
截面与入射电子能量间的关系时，可以清楚地看出

按文献［22—2"］所述方法得到的分子总截面曲线比
实验曲线陡，这样“陡”的曲线形状究竟是由“电子,
原子”散射总截面的计算精度造成的，还是 %&方法
本身的反映？用实验 *+’（#）数据作初始数据，可以
避开 *+’（#）的计算精度问题，进而能够说明这样
“陡”的曲线形状是由 %&方法本身造成的 #
本文仅研究由 (，A，B，C原子构成的某些分

子 # 就电子被这些原子散射的总截面实验数据，可
以采取（2）式，（7）式和（:）式所描述方法的逆过程，
从有关“电子,分子”散射的实验数据中提取 # 由于
收集来自同一实验组的实验数据十分困难，所以本

文直接使用 D5EE/等从电子被 A2，C2，B2 和 (B分
子散射总截面［2:—2F］中提取出的结果［!G］，这些结果

如表 !所列 # 如未特别声明，文中的计算一律采用
原子单位 #

表 ! “电子,(，A，B，C原子”散射总截面的实验数据

#;56 ( A B C #;56 ( A B C

:* 27HI*F 2IHG2! 22H"2J FHG:F !*** 7HJI" "H*7I 7HJ2J *HF:*

!** !JH!FJ 2!H2!" !GH!FJ :H2:* 2*** 2H!"7 2H!"7 2H!*F *H7J7

2** !7HF!" !"HIFJ !7H*** 7H*F! :*** *HGJ7 *HGJ7 *HGJ7 *H2:"

:** FH!*F FH72! IHGJ7 !H7J7
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!" 结果与讨论

利用表 #列出的数据，使用修正后的 $%方法

（（!）和（&）式）以及未修正的 $%方法（（#）式）计算
出的电子被 ’(，’)(，’() 以及 *)+, 分子散射的总

截面，分别如表 )所列及图 #—-所示 .
图#给出了修正后的$%方法计算出的电子被

表 ) 使用修正后的 $%方法计算出的“电子/’(，’)(，’() 和 *)+,”散射总截面

!012 ’( ’)( ’() *)+, !012 ’( ’)( ’() *)+,

&3 -!"-,- ,3",#- &)"-4, ,5"-,6 #333 4"6)! ##"#,! #3"55! #3"5!-

#33 !&"6)3 -5"-#5 -!"5,& &)"55- )333 -")#3 ,"#)6 ,"36- ,"##5

)33 )&"5&- !&"4-4 !)"53- !,"#,& &333 #"445 )",)5 )",)5 )",3!

&33 #!"4&4 #5")!5 #6"&!& #6"65!

’(分子散射的总截面、71889 等［#6］在 &3—&333 12
内、:;<=>?@A9等［)6］在 #33—#333 12内得到的计算结
果以及 B9CD9等［)5］在 #)#—#--- 12内和 EFGHIJ;K<J>
等［!3］在 &3—#,3 12 内得到的实验结果间的比较 .
为避免图中的数据拥挤，还有一些理论计算结果，

如 :;<=>?@A9等［#,］利用修正后的 $%方法在 &3—)333
12内、L>@ 等［!#］利用经验公式在 #3—-333 12 内以
及 E@M等［!)］利用束缚原子概念在 #33—#,33 12 内
计算得到的总截面，都未在图 #中予以显示 . 不难
看出，利用修正后的 $%方法计算出的总截面，当
电子的入射能量高于 #33 12时，与现有的实验结
果［)5，!3］都能很好地相符 . 而仅当电子的入射能量高
于 !33 12时，利用未修正的 $%方法计算出的总截
面才与实验结果间有较小的偏差 . 从图 # 也可看
出，本文利用修正后的 $%方法计算出的总截面，
在某些能区内还优于 71889等［#6］的计算结果 . 这说
明，本文所述的这一修正对于“电子/’(”散射总截
面的计算而言是成功的 .

图 # 电子被 ’(分子散射的总截面

在 C;N/C;N 图中可以非常清楚地看出 E@M 等［!)］

计算出的“电子/’(”散射总截面随入射能量的变化
曲线陡于实验曲线 . 即 E@M等［!)］的结果在低能端明
显高于实验值，但在高能端却明显低于实验值 . 对
本文未修正的 $%方法计算出的总截面进行分析，
也可得到类似的结论 . 不难看出，本文利用修正后
的 $%方法计算出的总截面，随着电子入射能量的
增加越来越接近于实验结果 . $%方法在修正前后
的唯一区别，仅在于修正后的 $%方法考虑了分子
内原子间的几何屏蔽效应，即考虑了分子对入射电

子的透明度随入射能量的变化情况，而未修正的

$%方法以及文献［!)］却都没有 .
图 )给出了修正后的 $%方法计算出的“电子/

’)(”散射总截面、:;<=>?@A9 等
［#,］在 &3—433 12 内、

71889 等［#6］在 &3—&333 12 内、:;<=>?@A9 等［)6］在
#33—#333 12内、EFGHIJ;K<J>等［!!］在 &3—#33 12内
的计算结果以及 O>MN等［!-］在 ,33—-)&3 12内、PK9M
等［!&］在 &3—&&3 12内的实验结果间的比较 . 与图 #
相似，为避免图中的数据拥挤，某些理论计算结

果［!)，!,］未在图 )中予以显示 . 需要说明的是，利用
修正后的 $%方法计算出的总截面，在总体上优于
这些未在图 )中显示出的理论结果［!)，!,］，而且本文
利用修正后的 $%方法计算出的总截面与已有的实
验结果［!-，!&］都相符极好 . 例如，在 &3 和 &33 12处，
该结果与 PK9M等［!&］的实验结果间的偏差分别只有
)")Q和 #3"&Q；在 #333和 )333 12处与 O>MN等［!-］

的实验结果间的偏差也分别只有 )",Q和 !"#Q . 与
“电子/’(”散射总截面的计算结果相似，修正后的
$%方法还消除了计算结果在低能端偏大、高能端偏
小的现象，但利用未修正的 $%方法计算出的总截
面，在中、低能区的一个很大的范围内都高于实验

结果 . 另外，从图 )也容易看出，在中、低能区的一
个较大的范围内，采用修正后的 $%方法计算出的
总截面几乎都优于其他理论计算结果 .

&!,#!期 施德恒等：一种考虑几何屏蔽效应的计算“电子/分子”散射总截面的可加性规则修正方法



图 ! 电子被 "!#分子散射的总截面

由图 $，!以及图 %，&显见，在中、低能区使用
修正后的 ’(方法计算出的总截面，总是明显优于
使用未修正的 ’(方法所获得的结果 ) 唯一的原因
就是在修正后的 ’(方法中考虑了分子内原子间的
几何屏蔽效应，而未修正的 ’(方法则未考虑 ) 由
于 ’(方法是将电子被分子散射的总截面转换成了
电子被组成原子散射的总截面之和，因此当使用未

修正的 ’(方法进行计算时，分子内被屏蔽掉的那
部分原子亦被用于计算分子的总截面 ) 而实际上，
它们只是部分地对总截面有贡献，从而造成计算结

果偏大 )

图 % 电子被 "#! 分子散射的总截面

图 %给出了电子被 "#! 分子散射的总截面，同

时也给出了 *+,,- 等［$.］在 /0—/000 +1内、23456789-
等［!.］在 $00—$000 +1 内 的 计 算 结 果 以 及
:;<=>?3@4?6 等［%A］在 /0—!!0 +1 内、*+,,- 等［%.］在
$00—&000 +1 内的实验结果 ) 从图 % 同样容易看

图 & 电子被 B!CD 分子散射的总截面

出，利用修正后的 ’(方法计算出的总截面，与已
有的实验结果都符合得很好，说明修正后的 ’(方
法完全适合于电子被 "#! 分子散射总截面的计算 )
同时由图 % 也容易看出，作者等使用修正后的 ’(
方法计算出的总截面，在中、低能区的一个很大范

围内，其精度都优于 *+,,-等［$.］和 23456789-等［!.］的
计算结果 )
显然，使用未修正的 ’(方法计算出的总截面，

在中低能区的一个很大的范围内都明显高于

:;<=>?3@4?6等［%A］及 *+,,- 等［%.］的实验结果 ) 例如，
当电子入射能量为 /0和 $00 +1时，使用未修正的
’(方法计算得到的总截面与 :;<=>?3@4?6等［%A］的实
验结果间的偏差分别为 &.EDF和 %DE/F；而当在 !
G !00 +1 时这种偏差依然高达 %&EHF，是相当
大的 )
关于电子IB!CD 分子散射的总截面，无论是实

验结果还是理论计算结果都是十分丰富的 ) 与图 $、
图 !的处理方法相似，这里为保持图 &的整洁，我
们只在图 & 中示出了本文修正前后的计算结果、
16J3?8<-9等［%H］在 /0—!000 +1 内的计算结果以及
’96=-46JK5+等［&0］在 !00—$&00 +1 内、:8+3?- 等［&$］在
/0—&00 +1 内、"6456<89- 等［&!］在 /0—/00 +1 内和
:;<=>?3@4?6等［&%］在 /0—!/0 +1内的实验结果 ) 其他
许多结果，例如 23456789- 等［&&］在 /0—/000 +1 内、
26-JK等［&/］在 /0—$000 +1内以及文献［&D］在 $00—
/000 +1内的计算结果，就不在图 &中显示了 ) 应当
指出的是，利用修正后的 ’(方法计算出的总截面，
与 ’96=-46JK5+ 等［&0］及 :;<=>?3@4?6 等［&%］的实验结果
在整个交叠能区内都能极好地相符，与 :8+3?-
等［&$］的实验结果在高于 !00 +1 的能区内、与
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!"#$"%&’(等［)*］的实验结果在低于 +,, -.的能区内
也能较好地符合（需要说明的是，在 !"#$"%&’(等［)*］

的实验结果与 /’"0(#"12$-等［),］及 3&-45( 等［)6］的实
验结果间存在着较大的差异）7 而未修正的 /8方法
在中、低能区的一个较大的范围内几乎与所有的实

验结果都存在着较大的偏差 7
比较图 6—) 容易发现，电子与 !*9，!9* 和

:*;< 分子散射的总截面在低能区与实验结果的符

合情况明显好于电子与 !9分子散射时的情况 7 这
是因为在本文的模型中对于 !9分子而言，在低能
下仅有 6个 !原子的 6=<贡献和 6个 9原子的 6=<
贡献被屏蔽掉，屏蔽作用相对较弱；而对于 !*9，

!9* 和 :*;< 分子而言，在低能下分别有 6 个 !原
子的 6=*贡献和 6个 9原子的 6=<贡献（!*9）、6个

9原子的贡献（!9*）、6个 :原子的 6=+和 6个 ;原
子的 >=+贡献（:*;<）被屏蔽掉，屏蔽作用相对较强 7
因而图 *—)中的修正后的结果与实验结果的相符
情况在低能区优于图 6中的结果 7
综合图 6—)可以得出，使用未修正的 /8方法

计算出的总截面存在着低能端偏大、且总截面随电

子入射能量的增加而衰减太快的问题，而修正后的

/8方法几乎在整个能域内都能给出与实验值较好
的相符计算结果 7 /8方法在修正前后的唯一区别，
就是修正后的 /8方法考虑了分子内原子间的几何
屏蔽效应 7
文 献［6+］的 研 究 结 果 表 明， 文 献

［6+，**—*)，)>］所使用的未修正的复光学势非常适
合于“电子?自由原子”散射总截面的计算，却不适
合于“电子?分子内的原子”的情况，其主要问题是
低能端复光学势过强、且总截面随着电子入射能量

的增加而衰减太快 7 因此若使用未修正的可加性规

则去进行总截面的计算，必须将复光学势的修正与

电子的入射能量及靶分子的结构联系起来，以解决

复光学势在低能端过强、且总截面随电子入射能量

的增加而衰减太快的问题 7

) @ 结 论

本文在考虑分子内原子间的几何屏蔽效应随电

子入射能量变化的基础上，提出了一种能够在中、

高能区准确计算“电子?分子”散射总截面的 /8 修
正方法 7 利用修正后的 /8方法并使用“电子?:，;，
9，!原子”散射总截面的实验数据，在 A,—A,,, -.
内计算了电子被 !9，!*9，!9* 和 :*;< 分子散射的

总截面，并将计算结果与未修正的 /8方法得到的
结果、实验结果以及其他理论结果进行了比较 7 结
果表明，利用本文修正后的 /8方法计算得到的总
截面几乎与所有的实验结果都能很好地相符 7 而使
用未修正的 /8方法计算出的总截面则在中、低能
区偏离实验结果较大、且存在着随电子入射能量的

增加而下降太快的问题 7 由于使用了“电子?原子”
散射总截面的实验数据作为初始数据，因而避开了

“电子?原子”散射总截面的计算精度问题，进而说
明了未修正的 /8方法计算出的“总截面在中、低能
区偏离实验结果较大、且随电子入射能量的增加而

下降太快”是由 /8方法本身引起的 7 因此，要使用
未修正的 /8方法在一个较大的能区内计算“电子?
分子”散射总截面，就必须解决适用于“电子?自由
原子”散射总截面计算的复光学势在用于“电子?分
子中的原子”时存在的低能端过强、且随着电子入射

能量的增加而衰减太快的问题，以使之适合于“电

子?分子”散射总截面的计算 7
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