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　 　 使用密耦近似（ＣｌｏｓｅＣｏｕｐｌｉｎｇ）方法、采用ＴａｎｇＴｏｅｎｎｉｅｓ势模型计算了惰性气体原子Ｎｅ与Ｈ２ 分子及同位素
Ｄ２ 分子在碰撞能量为８３． ８ ｍｅＶ时的微分散射截面及分波截面，并与实验值和文献值进行比较．计算得到的微分
散射截面值与实验值符合得较好，分波截面值与文献值也相符合．使用同样的方法和模型，文中对ＮｅＨ２（Ｄ２，Ｔ２）
三个体系的微分截面和分波截面进行了系统计算和比较分析，得出对称同位素替代碰撞体系的散射截面规律．
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１ 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，原子分子碰撞在很多物
理过程中扮演着重要角色，如气体激光、共振荧光
过程、等离子体物理、气相弛豫过程、气相反应和输
运性质、大气物理、星际空间云团的冷却过程等
等［１］．碰撞作用机理及计算方法的研究成果为以上
各领域实验现象的解释、可观测量的预言提供了大
量的参考信息．随着交叉分子束实验技术的发展，
碰撞散射实验成为获得原子分子间相互作用势信
息的理想途径，碰撞过程的计算研究是测试、验证
假设势能模型的有效方法．

通过对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Ｈ２ 分子之间的相互作用及碰撞十分关
注［２—１４］，这是因为通过对原子与Ｈ２ 分子及其同位
素分子碰撞的研究，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，可以得到一些从实
验中难以得到的数据．对于ＨｅＨ２ 碰撞系统，已有
较多研究，其中Ｔａｄｅｕｓｚ［１５］用从头算势能面计算了

ＨｅＨ２ 系统的振转去激发截面，结果与实验符合较
好；Ｔａｎｇ和Ｔｅｏｎｎｉｅｓ［１６］在理论和实验上对ＨｅＨ２ 的
相互作用势及散射截面进行了深入的研究；Ｊｏｈｎ
等［１７］用准经典轨道方法对ＨｅＨ２ 碰撞系统的分子
能量转移进行了计算，对碰撞振动弛豫和高温离解
过程进行了讨论等．我们曾用ＴａｎｇＴｏｅｎｎｉｅｓ（ＴＴ）
势模型和密耦近似方法［１８—２０］计算了Ｈｅ同位素与
Ｈ２，Ｄ２，Ｔ２，及Ｈｅ与卤化氢分子等体系，取得了一些
成果，计算结果与文献和实验相符．

对于ＮｅＨ２ 碰撞系统，实验研究和理论计算的
报道都较少，Ｆａｕｂｅｌ等［２１］通过分子束实验研究了
ＮｅＨ２ 体系的弹性和非弹性微分截面，并从理论上
研究了分波截面．最近Ｌｉｑｕｅ［２２］用从头算得到了Ｎｅ
Ｈ２ 的相互作用势数据，并计算了该体系的微分截
面．本文采用ＴＴ 势模型通过密耦近似（ｃｌｏｓｅ
ｃｏｕｐｌｉｎｇ）方法，计算了惰性气体原子Ｎｅ与Ｈ２，Ｄ２
分子碰撞能量为Ｅ ＝ ８３ ８ ｍｅＶ时的微分散射截面
及分波截面，并与Ｆａｕｂｅｌ和Ｌｉｑｕｅ的结果进行比
较，本文计算的微分散射截面值与实验值符合得较
好，分波截面值与文献值也相符合，说明本文采用
的势模型和截面计算方法是可行的．因此，本文使
用同样的方法，对ＮｅＨ２，ＮｅＤ２，ＮｅＴ２ 三个体系的
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微分截面和分波截面进行了系统计算和比较分析，
得出了Ｎｅ与Ｈ２ 分子对称同位素替代碰撞体系的
散射截面规律．

２ 体系的相互作用势
　 　 对于Ｈ２ 分子的势能函数，本文采用Ｍｕｒｒｅｌｌ
Ｓｏｒｂｉｅ函数拟合． ＭｕｒｒｅｌｌＳｏｒｂｉｅ函数已被公认为较
准确的双原子分子的势能函数．本文通过与实验值
比较，选择ＱＣＩＳＤ ／ ６３１１ ＋ ＋ Ｇ（３ｄｆ，３ｐｄ）对Ｈ２分子
进行单点能扫描，对应于不同核间距的势能值拟合
为如下形式的标准势能函数ＭｕｒｒｅｌｌＳｏｒｂｉｅ（ＭＳ）势
函数［２３］：

Ｖ ＝ － Ｄ ｅ（１ ＋ ａ１ ρ ＋ ａ２ ρ２ ＋ ａ３ ρ３）ｅｘｐ（－ ａ１ ρ），（１）
其中ρ ＝ Ｒ － Ｒ ｅ，Ｒ为核间距，Ｒ ｅ为平衡核间距，Ｄ ｅ，
ａ１，ａ２，ａ３为拟合参数，Ｈ２ 分子的势阱参数与实验值
的比较和ＭＳ函数拟合参数列入表１中．

对于原子与双原子分子相互作用势，人们在长
期的研究中，在分子势能函数的基本模型的基础
上，提出了许多原子与双原子分子相互作用的势模
型，但Ｎｅ原子与Ｈ２ 分子间的相互作用解析势不多
见． ＴＴ势［１６］充分考虑了自洽场短程势、长程吸引
色散势和其他效应（如交换色散、高阶项等），较准
确地反映了真实体系的相互作用，是一种比较好的
势模型． ＴＴ势模型计算的阱参数与实验值十分符
合．该模型如下：

表１　 Ｈ２ 分子的势阱参数与实验值的比较和ＭＳ函数拟合参数
Ｄ ｅ ／ ｅＶ 实验Ｄ ｅ ／ ｅＶ Ｒ ｅ ／ ｎｍ 实验Ｒ ｅ ／ ｎｍ ａ１ ／ ｎｍ

－ １ ａ２ ／ ｎｍ
－ ２ ａ３ ／ ｎｍ

－ ３

４． ７０５ ４． ７４７ ０． ０７４２ ０． ０７４１ ４７． ４８４ ５１５． ２８６ ４８９４． ８４

Ｖ Ｒ，ｒ，( )θ ＝ Ｖ０ ( )Ｒ ＋ Ｖ２ ( )Ｒ Ｐ２ ｃｏｓ( )θ ， （２）
其中，Ｖ０ ( )Ｒ 为球对称势，Ｖ２ ( )Ｒ Ｐ２ ｃｏｓ( )θ 为各向
异性势，θ为Ｒ与分子键轴的夹角，而Ｖ０ ( )Ｒ 和
Ｖ２ ( )Ｒ 又可表示为：

Ｖ０ ( )Ｒ ＝
１
３ Ｖ１１ ( )Ｒ ＋ ２Ｖ⊥ ( )[ ]Ｒ ， （３）

Ｖ２ ( )Ｒ ＝
２
３ Ｖ１１ ( )Ｒ － Ｖ⊥ ( )[ ]Ｒ ， （４）

式中Ｖ１１ ( )Ｒ ＝ Ｖ Ｒ，０( )° ，Ｖ⊥ ( )Ｒ ＝ Ｖ Ｒ，９０( )° ，而
Ｖ１１，Ｖ⊥ 由三部分组成

Ｖ１１ ＝ ＶＳＣＦ１１ － ＶＤＩＳＰ１１ ＋ ＶＣＯＲＲ１１， （５）
Ｖ⊥ ＝ ＶＳＣＦ⊥ － ＶＤＩＳＰ⊥ ＋ ＶＣＯＲＲ⊥， （６）

其中ＶＳＣＦ ( )Ｒ 为短程自洽场排斥势，ＶＤＩＳＰ ( )Ｒ 为长程
Ｖａｎ ｄｅ Ｗａａｌｓ色散吸引势，ＶＣＯＲＲ ( )Ｒ 是交换色散修
正势，可分别表示如下：

ＶＳＣＦ ( )Ｒ ＝ Ａｅｘｐ( )－ ｂＲ ， （７）

ＶＤＩＳＰ ( )Ｒ ＝
ｎ′ －１

ｎ≥３

Ｃ２ｎ
Ｒ２ｎ
＋ ｆ２ｎ′ ( )Ｒ

Ｃ２ｎ
Ｒ２ｎ
， （８）

ＶＣＯＲＲ ( )Ｒ ＝ Ｍ ( )１ ＋ Ｍ ( )[ ]２

× ｂ － ２ｂ[ ]Ｒ Ａｅｘｐ( )－ ｂＲ ， （９）
其中，Ａ，ｂ是ＢｏｈｎＭａｙｅｒ势参数，ｆ２ｎ′ ( )Ｒ 是色散势
的衰减函数，ｎ′是ＶＤＩＳＰ ( )Ｒ 收敛后的最大ｎ加１，即
ｎ′ ＝ ｎ ＋ １，Ｃ２ｎ 是色散系数，Ｍ ( )ｉ 是交换色散势势
参数．

Ｔａｎｇ和Ｔｏｅｎｎｉｅｓ通过理论计算并与实验值比
较得到Ｎｅ与Ｈ２ 的相互作用的色散参数Ｃ６，Ｃ８，
Ｃ１０，Γ６，Γ８ 和Γ１０ ．本文使用Ｈａｒｉｈａｒａｎ计算的短程
自洽场排斥势数据，拟合了Ａ‖，Ａ⊥，ｂ⊥ 和ｂ‖ 值，该
模型相互作用的参数见表２．

表２　 ＮｅＨ２ 相互作用的色散参数
Ｃ６ Ｃ８ Ｃ１０ Γ６ Γ８ Γ１０ Ａ‖ Ａ‖本文 Ａ⊥ Ａ⊥本文 ｂ‖ ｂ‖本文 ｂ⊥ ｂ⊥本文

８ ． ４６ １２８ ． ９８ ２４３１ ． ２１ ０ ． ０９２ ０ ． ２６４ ０ ． ２５８ ４５ ． ４２ ４４ ． ６７ ２９ ． ０２８ ２９ ． ０７１ ２ ． ０４２ ２ ． ０３２ ２ ． ０３１ ２ ． ０３３

　 　 将表２参数代入以上模型中，计算得出ＮｅＨ２
体系的势阱位置和深度，计算值和实验值符合得很
好，说明ＴＴ势模型准确表达了体系的原子与分子
相互作用势． 表３列出了Ｎｅ与Ｈ２ 相互作用的势参
数与实验值的比较．

表３　 ＮｅＨ２ 相互作用的势参数与实验值的比较
计算值 实验值

Ｖ０ｍ ( )Ｒ ／ ｍｅＶ ３． １０ ３． ００
Ｒ０ｍ ／ ? ３． ２８ ３． ４２
Ｖ０ｍ ( )Ｒ ／ ｍｅＶ ０． ２８ ０． ２８
Ｒ０ｍ ／ ? ３． ８５０ ３． ８５０
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　 　 根据ＢｏｈｎＯｐｐｅｎｈｅｍｅｒ近似，同位素的替代不
改变体系的相互作用势能面的形状，因此，对Ｎｅ
Ｄ２，ＮｅＴ２ 两体系，本文采用了与ＮｅＨ２ 体系相同的
势能面．

３ 密耦近似方法
　 　 根据ＢｏｈｎＯｐｐｅｎｈｅｉｍｅｒ近似，原子Ａ和双原子
分子ＢＣ碰撞体系的总波函数ψ（＋）α Ｒ，( )ｒ 满足的
Ｓｃｈｒｄｉｎｇｅｒ方程为：

Ｈ( )－ Ｅ ψ（＋）α Ｒ，( )ｒ ＝ ０， （１０）
式中ｒ是双原子分子中两核之间的相对位置矢量，
Ｒ是入射原子Ａ相对靶分子ＢＣ质心的相对位置矢
量，如图１所示． Ｅ是体系的总能量，（＋）表示波函
数满足外向边界条件，α表示入射通道量子数的完
全集．体系的Ｈａｍｉｌｔｏｎ算符为：
Ｈ ＝ － ２

２μＡ，ＢＣ

Δ２
Ｒ －

２

２μＢＣ

Δ２
ｒ ＋ Ｖ（Ｒ，ｒ，ｃｏｓθ），　 （１１）

其中μＡ，ＢＣ 和μＢＣ 分别为总体系和双原子分子的约
化质量，ｃｏｓθ ＝ Ｒ^·ｒ^ ．

图１　 原子与双原子分子碰撞的几何图形

如图１所示，从ｎαＪ( )
α
到ｎβＪ( )

β
的微分散射

截面由下面公式给出［１］：
ｄσ ｎαＪα→ｎ βＪ β
ｄΩ

＝ １
２Ｊα ＋ １

·Ｋ β
ＫαＭαＭ β

ｆｎ
β
Ｊ
β
Ｍ
β
，ｎ
α
Ｊ
α
Ｍ
α
θ，( )φ ２，　（１２）

式中
ｆｎβＪβＭ β，ｎαＪαＭα θ，( )φ

＝ ４π
ＫαＫ

( )
β

１ ／ ２


ｌβ

２ ｌβ ＋[ ]１ １ ／ ２Ａｌβ

× ｎαＪαＭα → ｎβＪβＭ( )
β
， （１３）

Ａｌβ ｎαＪαＭα → ｎβＪβＭ( )
β

＝
Ｊ
〈ｌβＭα － ＭβＪβＭβ ＪＭα〉ＴＪｎβＪβｌβ，ｌαＪαＭα，（１４）

　 　 从ｎαＪ( )
α
跃迁到ｎβＪ( )

β
的振转激发的分波散

射总截面为
σ ＪｎαＪα→ｎβＪβ ＝

１
２Ｊα ＋ １

４π
Ｋ２α

×
ｌβＭα

２ ｌβ ＋( )１ ＴＪｎβＪβｌβ，ｎαＪαＭα
２ ．

４ ＮｅＨ２（Ｄ２，Ｔ２）碰撞体系的散射截面
　 　 采用上述势模型和近似方法，本文对碰撞能量
为Ｅ ＝ ８３． ８ ｍｅＶ时ＮｅＨ２，ＮｅＤ２，ＮｅＴ２ 体系的微
分截面和分波截面进行了计算和比较分析，得出了
Ｈ２ 分子对称同位素替代碰撞体系的散射截面的
规律．
４ １ 微分截面
　 　 图２是本文计算的ＮｅＨ２ 体系在碰撞能量为Ｅ
＝ ８３． ８ ｍｅＶ时微分截面值的角分布与实验值和文
献值的比较图．小方框是Ｆａｕｂｅｌ等［２１］的实验值，实
线为本文计算值，虚线为Ｌｉｑｕｅ［２２］的计算值．从图中
可看出：在弹性碰撞００００时，本文计算的微分散射
截面值与实验值符合得很好，与文献值也相符合；
对于非弹性碰撞０００２，本文计算值与实验值有一
定的误差，在小角度部分与Ｌｉｑｕｅ的计算结果相比
与实验值更为接近，说明本文采用的势模型和截面
的计算方法是较为可靠和准确的．

图２　 碰撞能量为Ｅ ＝ ８３． ８ ｍｅＶ时ＮｅＨ２ 弹性００００和非弹性
０００２碰撞微分截面与实验值和文献值的比较

因此本文用同样的势模型和截面的计算方法，
计算了碰撞能量为Ｅ ＝ ８３． ８ ｍｅＶ时ＮｅＤ２，ＮｅＴ２ 等
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氢同位素体系的微分截面，如图３和图４所示． 图３
是三个体系的００００跃迁的微分截面随散射角变化
的角分布曲线．

图３　 碰撞能量为Ｅ ＝ ８３． ８ ｍｅＶ时ＮｅＨ２，ＮｅＤ２，ＮｅＴ２ 体系的
弹性００００微分截面随散射角的变化规律

图４　 碰撞能量为Ｅ ＝ ８３． ８ ｍｅＶ时ＮｅＨ２，ＮｅＤ２，ＮｅＴ２ 体系的
非弹性０００２微分截面随散射角的变化规律

从图中可以看出，在散射角很小时（０°—３°），
三个体系的微分截面差别很大，较重体系ＮｅＴ２ 的
微分截面值最大，较轻体系ＮｅＨ２ 的微分截面最
小，在散射角３°—６°，三个体系的微分截面值相差
不大，而在６°—３５°各体系微分截面迅速振荡减小，
但较重体系ＮｅＴ２ 的截面值趋于平缓所需的角度值
则较小，而较轻体系截面值趋于平缓所需的角度值
则较大．在３５°—６０°区间，各体系微分截面值基本
趋于相同，在６０°—１８０°区间，可以看出三个体系微
分截面值的差别也很小，较重体系的截面值略小于
较轻体系的截面值，这表明了三个同位素靶分子对

氖原子碰撞微分截面的散射规律．
从图３中还可以看出，ＮｅＨ２，ＮｅＤ２，ＮｅＴ２ 三

个体系各级振荡间隔分别为Δθ ＝ ７°，５°，４°，遵从以
下规律：Δθ ～ ｈ

２μ槡Ｅ
，其中μ是体系的约化质量，Ｅ

是碰撞能量，可以看出在相同的能量碰撞时，随着
体系约化质量增大，体系的振荡间隔减小．三体系
的第一个振荡极小值出现位置也有差别，ＮｅＨ２ 在
１０°，而ＮｅＤ２ 与ＮｅＴ２ 体系的第一振荡极小值分别
出现在７°和６°的位置，这个现象同样可以用对应的
衍射角分布规律得到解释：由ｄｅ Ｂｒｏｇｌｉｅ长公式λ ＝
ｈ ／ ２μ槡Ｅ（μ是体系的约化质量，Ｅ是入射能量）和
衍射公式２ｄｓｉｎθ ＝ ｎλ，在相同入射原子能量下，对
于不同体系，则有ｓｉｎθ ∝ｎ ／槡μ，μ越大，同一级衍射
极小值位置越小．

图４是碰撞能量为Ｅ ＝ ８３． ８ ｍｅＶ时三个体系
的０００２跃迁的微分截面随散射角的分布曲线．从
图中可以看出，三个体系非弹性散射振荡主要发生
在小角区，在散射角为０°—３０°区间，三个体系的微
分截面都是振荡增加，较重ＮｅＴ２ 的体系振荡幅度
大，之后三个体系的微分截面值单调增加，而且较
重体系的截面值比较轻体系的截面值大．

图５　 碰撞能量为Ｅ ＝ ８３． ８ ｍｅＶ时ＮｅＤ２ 体系本文计算的弹性
分波截面和Ｆａｕｂｅｌ等的计算值的比较曲线

４ ２ 分波截面
　 　 图５是ＮｅＤ２ 体系碰撞能量为Ｅ ＝ ８３． ８ ｍｅＶ
时本文计算的弹性分波截面和Ｆａｕｂｅｌ等［２１］的计算
值的比较曲线，从图中可看出两曲线的振荡规律和
趋势基本符合，所需的收敛分波数一致．本文使用
同样的势模型和截面的计算方法，计算了ＮｅＨ２，
ＮｅＤ２，ＮｅＴ２ 体系的弹性分波截面和非弹性分波截
面，如图６和图７所示．
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图６　 ＮｅＨ２，ＮｅＤ２，ＮｅＴ２ 体系在碰撞能量为Ｅ ＝ ８３． ８ ｍｅＶ时
弹性００００分波截面随总角动量量子数Ｊ的变化曲线

图７　 ＮｅＨ２，ＮｅＤ２，ＮｅＴ２ 体系在碰撞能量为Ｅ ＝ ８３． ８ ｍｅＶ时
的非弹性０００２分波截面随总角动量量子数Ｊ的变化曲线

图６是这三个体系在相同碰撞能量为Ｅ ＝ ８３． ８
ｍｅＶ弹性分波截面随总角动量量子数Ｊ的变化曲
线，从图中可以看出：三个碰撞体系的弹性分波截
面随Ｊ的变化曲线的形状相似，分波截面随Ｊ的增
大而不断振荡，且振幅越来越大，最后达到一个最
大值后，较快地趋近于０，但都出现了明显的尾部效
应． 尾部效应表现为分波截面达到最大值后又出现
一个较小的极大值，是因为当入射粒子的角动量增
大到粒子在经典散射情形下已不可能与散射势场
发生作用时，由于量子效应，粒子仍会受到势场的
散射而产生的．在相同碰撞能量时，体系的约化质
量越高，量子效应越明显．三个体系的散射极大值
的位置随着体系约化质量的增加向大Ｊ方向移动，
收敛所需的量子数也随着增加． ＮｅＨ２ 体系需要
　 　 　 　 　 　

Ｊ ＝ ４２个分波收敛，而ＮｅＤ２，ＮｅＴ２ 分别需要Ｊ ＝
５９，Ｊ ＝ ７２才收敛．其物理实质可如下解释：用半经
典公式Ｌ ≤ ｋａ表示对中心场中的势散射，即只有粒
子的轨道角动量量子数Ｌ不大于入射粒子对应的
ｄｅ Ｂｒｏｇｌｉｅ波波数ｋ与中心场有效作用半径ａ的乘
积时，粒子才能被散射中心场散射；又ｋ ＝

２μ槡Ｅ ／ ，所以Ｌ ≤ ２μ槡Ｅａ ／ ，由于仅考虑分子的
转动激发，即ｊα ＝ ０，因而入射通道的总角动量与轨
道角动量相等，即Ｊ ＝ Ｌα，故Ｊ≤ ２μ槡Ｅａ ／ ，即对于
同一入射能量和同一散射势场Ｊ ∝槡μ，得到收敛的
截面所需的分波数和体系的约化质量的平方根成
正比，所以相同碰撞能量时较重体系的分波截面收
敛所需的分波数就多．

图７是ＮｅＨ２，ＮｅＤ２，ＮｅＴ２ 三体系的非弹性
０００２分波截面随总角动量量子数Ｊ的变化曲线．
从图中可以看出：碰撞体系的弹性和非弹性分波截
面随Ｊ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，没有出现振荡现象．三体系
中，较重体系的截面的极大值反而较小，对应的量
子数也较小；而较轻体系的截面的极大值较大，对
应的量子数也较大．

５ 结　 　 论
　 　 １）经过与实验值和文献值的比较说明，使用Ｔ
Ｔ势模型和密耦方法，可以准确地得到Ｎｅ与Ｈ２
分子及其同位素Ｄ２，Ｔ２ 分子的碰撞体系的散射
截面．

２）对于相同的碰撞能量，Ｎｅ与Ｈ２ 分子及其同
位素Ｄ２，Ｔ２ 分子的弹性和非弹性碰撞微分截面主要
发生在小角部分，弹性碰撞时随着体系约化质量增
大，体系的振荡间隔减小．

３）相对碰撞能量一定时，随着体系约化质量的
增加，三个同位素体系的弹性分波截面最大值的位
置向大Ｊ的方向移动，截面值减小，而尾部效应逐渐
增强．

４）对于Ｎｅ与Ｈ２ 分子及其同位素Ｄ２，Ｔ２ 分子
的非弹性散射分波截面，其规律都是截面只经过一
个极大值便趋于零，其峰值的位置随着体系的约化
质量的增加而向小Ｊ的方向移动，但截面值则逐渐
减少．
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