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　 　 将光学势包含到畸变波Ｂｏｈｎ近似（ＤＷＢＡ）方法的畸变势中，修正了ＤＷＢＡ理论．计算了共面高非对称动力学
条件下Ａｒ原子２ｐ壳层的三重微分截面，并与标准的ＤＷＢＡ计算得到的结果进行了比较．计算结果表明，光学势在
Ａｒ （２ｐ）的电离过程中起着重要的作用．
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国家自然科学基金（批准号：１０６４７１０４）资助的课题．
通讯联系人． Ｅｍａｉｌ：ｘｉａｏｙｉｎｇｈｕ＠ ｔｏｍ． ｃｏｍ

１ 引 言
近些年来，电子原子碰撞的（ｅ，２ｅ）反应已经成

为碰撞理论中的热门话题［１—５］．在过去的２０年中，
众多的理论和实验工作者都致力于（ｅ，２ｅ）反应的
研究工作，但他们的工作主要集中在外壳层电离的
（ｅ，２ｅ）反应以及一般共面非对称动力学条件下原
子的价电子和内壳层电子轨道的电离，尤其是对于
轻原子靶的研究［６］．对于内壳层的电离而言，由于
其电离截面非常小，碰撞过程更为复杂，所以直到
近些年实验技术才对内壳层（ｅ，２ｅ）反应有了精确
的描述［７，８］．

１９９２年，Ｚｈａｎｇ等［７］报道了Ｎｅ原子的１ｓ壳层
和Ａｒ原子ｎ ＝ ２壳层的理论计算和实验测量结果．
他们利用畸变波Ｂｏｈｎ近似（ＤＷＢＡ）方法和使用
ＨａｒｔｅｅＦｏｃｋ轨道给出了同实验非常一致的相对微
分截面数据． １９９７年，澳大利亚学者Ｃａｖａｎａｇｈ等［９］

在共面非对称动力学条件下对Ａｒ（２ｐ）的（ｅ，２ｅ）反
应微分截面也进行了测量和理论计算，ＤＷＢＡ的计
算结果与实验符合得非常好．这表明包含了多重散
射效应的ＤＷＢＡ方法对于描述以上一般共面非对
称动力学条件下的（ｅ，２ｅ）反应是具有非常大的优
势的．

但是，在共面高非对称动力学条件下［１０—１４］，采

用ＤＷＢＡ方法得到的计算结果与实验测量却显示
了很大的差别［１５］，ＤＷＢＡ理论不能完美地描述实验
现象，这就对理论工作提出了挑战，要求我们在理
论上要有进一步的发展．本文中，在ＤＷＢＡ研究工
作的基础上，对ＤＷＢＡ理论进行了修正，通过动量
空间光学势方法［１６，１７］将极化作用考虑到（ｅ，２ｅ）反
应过程中来，分别利用ＤＷＢＡ和修正后的ＤＷＢＡ
（ＭＤＷＢＡ）方法计算了两组动力学条件下的三重
微分散射截面，并同实验结果进行了比较．通过计
算发现，ＭＤＷＢＡ方法同标准的ＤＷＢＡ方法相比，
能够更为准确地描述此等动力学条件下的三重微
分反应截面，与实验结果能够更好地符合，这证明
极化作用在碰撞过程中是非常重要的，同时也说明
我们对理论的修改是成功的．

２ ＤＷＢＡ理论
　 　 （ｅ，２ｅ）反应的Ｓｃｈｒｄｉｎｇｅｒ方程为［１８］

［ {Ｅ － Ｋ１ ＋ Ｋ２ ＋ Ｈ Ｉ（ξ）＋ Ｖ１（Ｅ１；ｘ１，ξ）
＋ Ｖ２（Ｅ２；ｘ２，ξ）＋ ν′（ｒ }） ］ψ（ｘ１，ｘ２，ξ）＝ ０，（１）

这里，我们用下标１和２表示入射电子和被电离电
子，ξ表示原子的其他束缚电子坐标的集合，Ｋ１ 和
Ｋ２ 为电子１和２的动能算符，Ｈ Ｉ是离子的Ｈａｍｉｌｔｏｎ
算符，Ｖ１ 和Ｖ２ 分别为电子１ 和２ 与离子之间
Ｃｏｌｕｍｂ相互作用，两电子Ｃｏｌｕｍｂ势ν′依赖于相对
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的坐标ｒ，Ｅ为散射体系的总能量．
对于靶为中性原子的（ｅ，２ｅ）反应，初通道为处

于束缚态μ的靶原子和一个处于连续态 ＋μ 的入射
自由电子，靶的Ｓｃｈｒｄｉｎｇｅｒ方程为：

［εμ － （Ｋ２ ＋ Ｈ１ ＋ Ｖ２）］ μ〉＝ ０ ． （２）
这里， μ〉为靶原子束缚态的波函数，εμ 为对应靶
束缚态 μ〉的能量，靶体系的本征态 μ〉可以向
独立粒子模型的Ｓｌａｔｅｒ基做展开：

μ〉＝ 
α
ａ（μ）α α〉， （３）

ａ（μ）α 为展开系数，波函数 α〉为乘积波函数，其交
换反对称通过交换势给予考虑． ＥＴ（ｅｌｅｃｔｒｏｎｔａｒｇｅｔ）
体系（１）中的波函数ψ可以向原子束缚态波函数
μ〉做多通道展开：

ψ（ｘ１，ｘ２，ξ）＝ 
μ
μ（ｘ１） μ〉， （４）

将方程（４）代入方程（１），并且用波函数〈μ 左乘
方程（１）求积分，可得电子同靶相互作用的耦合
方程

［Ｅ － εμ － Ｋ１ － Ｖμμ］μ ＝ 
ｖ≠μ
Ｖμｖ ｖ ． （５）

　 　 这样我们可以构建耦合势Ｖμｖ ． 它是非局域势
Ｖ１ ＋ ｕ′的矩阵元，其中，ｕ′包含一个两电子交换项．

Ｖμν（ｘ１）＝ 〈μ Ｖ１ ＋ ｕ′ ν〉． （６）
　 　 对于电子从靶态λ〉的弹性散射，定义光学模
型势为

珘Ｖλ ＝ Ｖλλ ＋ Ｖλν（Ｅ － εμ － Ｋ１ － Ｖμλ）－１Ｖμλ ． （７）
　 　 下面我们讨论（ｅ，２ｅ）反应末态，对于ＥＩ
（ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｏｎ）体系，类似于初态作相似的定义． （ｅ，
２ｅ）反应末通道为单洞离子态 ｆ〉和分别处于连续
态 －μ 和 －ν 的散射电子以及被电离电子．离子的
Ｓｃｈｒｄｉｎｇｅｒ方程为

［ε ｆ － Ｈ Ｉ］ ｆ〉＝ ０， （８）
ｆ〉为靶的单洞离子态波函数，ε ｆ为态 ｆ〉对应的
能量．因为（ｅ，２ｅ）反应使离子处于一系列本征态的
其中一个态，因此，我们可以通过耦合其中一个单
洞态φ↓ｊ 和靶的独立粒子模型下的Ｓｌａｔｅｒ基 β〉对
离子进行处理，

ｆ〉＝
ｊβ
ｔ（ｆ）ｊβ ［φ↓ｊ × β〉］ｒ

≡
ｊβ
ｔ（ｆ）ｊβ Ｃ ｊｒβφ

↓
ｊ β〉． （９）

ｔｆｊβ 是离子波函数的展开系数，耦合的组态是具有耦
合系数Ｃ ｊｒβ 的乘积组态的线形组合．这就保证使基
组态和本征态 ｆｒ〉属于相同离子点群的不可约表
象ｒ，ｊ和β表示表象中的矢量． ＥＩ态μ〉的多通道

展开为
μ〉＝ 

ｆ ′
（μ）ｆ ′ （ｘ２） ｆ ′〉， （１０）

根据方程（３）和（９），可得ＥＩ态 μ〉与单洞靶态
ｆ〉的关系为

（μ）ｆ ＝ 
ｊβ
ｔ（ｆ）ｊβ Ｃ ｊｒβφ ｊａ

（μ）
β ． （１１）

　 　 将靶离子态波函数 ｆ〉展开式（９）代入离子的
Ｓｃｈｒｄｉｎｇｅｒ方程（８），由方程（１０）和（１１）可以得到
相应被电离电子的耦合方程

［Ｅ － ε ｆ － Ｋ２ － Ｖｆｆ］（μ）ｆ ＝ 
ｆ ′≠ ｆ
Ｖｆｆ ′

（μ）
ｆ ′ ． （１２）

　 　 ＥＩ体系的光学模型势可以定义为：
珘Ｖｆ ＝ Ｖｆｆ ＋ Ｖｆｆ ″（Ｅ － ε ｆ － Ｋ２ － Ｖｆ ′ｆ ″）－１Ｖｆ ′ｆ ． （１３）

　 　 对于（ｅ，２ｅ）反应，我们最关心的是两个通道，
即初通道和末通道，因此，我们可以把ＥＴ的耦合方
程（５）截断成两个通道 μ〉和 ν〉，可得如下
方程：

［Ｅ － εμ － Ｋ１ － Ｖμμ］μ
＝ Ｖμνν ＋ Ｖμσσ，　 （σ ≠ ν）， （１４）
［Ｅ － εν － Ｋ１ － Ｖνν］ν
＝ Ｖνμν ＋ Ｖνσσ 　 （σ ≠ μ）， （１５）
［Ｅ － ερ － Ｋ１ － Ｖρσ］σ
＝ Ｖρμμ ＋ Ｖρｖν 　 （ρσ ≠ μν）， （１６）

　 　 解方程（１４）—（１６）得：
［Ｅ － εμ － Ｋ１ － 珘Ｖμμ］μ ＝ 珘Ｖμνν， （１７ａ）
［Ｅ － εν － Ｋ１ － 珘Ｖνν］ν ＝ 珘Ｖνμν， （１７ｂ）

其中
珘Ｖμν ＝ Ｖμν ＋ Ｖμρ（Ｅ － ερ － Ｋ１ － Ｖσρ）－１Ｖσν；
ρσ ≠μν，
＝〈μ Ｖ１ ＋ ν′ ｖ〉＋ 

ρσ≠μν
〈μ Ｖ１ ＋ ν′ ρ〉

× 〈ρ １
Ｅ － ερ － Ｋ１ － Ｖ１ － ν′

σ〉
× 〈σ Ｖ１ ＋ ν′ ν〉． （１８）

　 　 在本文中，我们通过动量空间光学势方法［１６，１７］

将极化作用考虑到（ｅ，２ｅ）反应过程中来，根据（１７）
和（１８）式可得基态通道满足的方程如下：

［Ｅ － Ｋ － Ｖ（±）μμ － Ｖ
（±）
μν （Ｅ － εν

－ Ｋ － Ｖ（±）νν ）－１Ｖ（±）νμ ］ μ〉＝ ０， （１９）
　 　 根据等效局域近似方法，方程（１９）第三项的对
角元Ｖ（±）μμ 为弹性散射的直接Ｃｏｌｕｍｂ 势和交换
Ｃｏｌｕｍｂ势，方程（１９）第四项为动量空间的复极化势
Ｗ ［１６，１７］．它的实部表示的是非弹性通道的虚激发，
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也就是极化作用；虚部代表的是非弹性通道的实激
发，也就是入射通道电子的吸收．在弱耦合近似条
件下，其具体表达式如下：

〈ｑ′α Ｗ αｑ〉＝ ∫ｄ３ ｋ′∫ｄ３ ｋ １ － １２ Ｐ( )ｒ
× 〈ｑ′α ν （－）α （ｋ〈）ｋ〉〉
× １

Ｅ（＋） － １
２
（ｋ′２ ＋ ｋ２）

× 〈ｋ〉（－）α （ｋ〈） ν αｑ〉．（２０）
ｋ′和ｋ分别为碰撞前后两个电子的相对动量，Ｅ为
入射电子的能量，Ｐ ｒ为空间交换算符，α为与α正
交的Ｃｏｌｕｍｂ波函数，ｋ〉和ｋ〈分别是ｋ′和ｋ中的大
向量和小向量．通过利用ＭｃＣａｒｔｈｙ等［１５，１６］的耦合通
道光学势方法来求解动量空间的矩阵元
〈ｑ′α Ｗ αｑ〉，得到动量空间的复极化势，将Ｗ转
化到坐标空间，取复极化势实部，就可以得到我们
所需要的极化势部分．

３ 结果与讨论
　 　 本文中，我们计算了共面高非对称条件下Ａｒ原
子２ｐ壳层的三重微分散射截面（ＴＤＣＳ）．为了便于
和实验进行比较，我们将Ｔａｏｕｉｌ等［１３］以及Ｓｔｅｆａｎｉ
等［１４］采取的动力学参量作为计算条件，两组动力学
参量具体数值见表１．

表１　 动力学参量
第一组 第二组

入射电子能量Ｅ０ ／ ｅＶ ８２５６ ５７２０
出射快电子能量Ｅ ｆ ／ ｅＶ ８０００ ５４６１
出射慢电子能量Ｅ ｓ ／ ｅＶ ７ １０
快电子散射角（°） １． ５ ０． ５
动量转移／ ａ． ｕ． ０ ． ５ ０． ７５

　 　 入射能量为８２５６ ｅＶ时Ａｒ原子２ｐ壳层的
ＴＤＣＳ计算结果如图１所示．虚线为标准ＤＷＢＡ的
计算结果，实线为加入光学势修正后Ａｒ（２ｐ）的
ＴＤＣＳ，空心三角代表Ｓｔｅｆａｎｉ等［１４］实验结果．由图１
可以看出，我们利用ＭＤＷＢＡ方法计算的结果比标
准ＤＷＢＡ方法得到的结果更接近于实验的事实．这
证明在共面高非对称动力学条件下，极化作用在碰
撞过程中起着非常重要的作用，非常有必要将其考
虑到碰撞过程中来． ＭＤＷＢＡ的计算结果给出二次
峰的位置在慢速被电离电子的极角６０°处，反冲峰
的位置在慢电子极角的２３０°处，反冲峰与二次峰的

比值大约为１ ２５ ∶ １．而实验的双峰比值为１ ４ ∶ １，
ＤＷＢＡ的计算结果为１ ∶ １．从以上结果可以看出，
ＭＤＷＢＡ计算的双峰的比值与实验符合得更好，也
证明了我们的修正是成功的，极化作用在Ａｒ原子
２ｐ壳层的碰撞过程中起着重要的作用．

图１　 Ａｒ原子２ｐ壳层相对ＴＤＣＳ　 Ｅ０ ＝ ８２５６ ｅＶ，Ｅ ｓ ＝ ７ ｅＶ，θ ｆ
＝ １ ５°；空心三角为Ｓｔｅｆａｎｉ等［１４］的实验结果，虚线为标准
ＤＷＢＡ计算结果，实线为ＭＤＷＢＡ计算结果

图２　 Ａｒ原子２ｐ壳层相对ＴＤＣＳ　 Ｅ０ ＝ ５７２０ ｅＶ，Ｅ ｓ ＝ １０ ｅＶ，θ ｆ
＝ ０ ５°；实心黑点为Ｔａｏｕｉｌ等［１３］的实验结果，虚线为标准
ＤＷＢＡ计算结果，实线为ＭＤＷＢＡ计算结果

图２是对应于入射电子能量为５７２０ ｅＶ时理论
与实验结果，图中两条曲线所代表的意义与图１相
同，其中实心黑点是Ｔａｏｕｉｌ等［１３］的实验值．从图２
可以看出，ＭＤＷＢＡ的计算结果给出二次峰的位置
在慢速被电离电子的极角４５°处，ＤＷＢＡ二次峰的
位置在慢速被电离电子的极角２０°处，而实验给出
的峰值位置在６０°附近． ＤＷＢＡ和ＭＤＷＢＡ反冲峰
位置均在慢电子极角的２００°处，实验测量结果为
２３０°． ＭＤＷＢＡ的反冲峰与二次峰的比值大约是
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１ ２５∶ １，实验的双峰比值为１ ４ ∶ １，ＤＷＢＡ的计算结
果为１ １∶ １．相对于实验测量结果，理论计算中二次
峰和反冲峰的位置均向小角部分偏移，反冲峰大约
移动了３０°；ＤＷＢＡ二次峰偏移４０°左右，ＭＤＷＢＡ
的二次峰偏移１５°左右．尽管理论计算结果与实验
结果仍存在一定偏差，但修正后的计算结果所显示
的双峰比值和位置均给出了比ＤＷＢＡ更令人满意
的结果．

我们认为：在这两种共面高非对称动力学条件
下，由于快电子的能量非常高，其与靶离子极其束
缚电子的相互作用时间非常短，并且强度较弱；但
对应于内壳层极慢速被电离电子的能量非常低，极
慢速被电离电子的能量与Ａｒ原子２ｐ壳层电子的电
离阈值２４９ ｅＶ的比值约为１ ∶ ２５和１ ∶ ３５，慢电子类
似于从靶的内部‘游离’出来，快速散射电子的散射
角又非常小，所以，慢电子与靶及其电子的近核短
程相互作用非常强，这就要求我们对该短程相互作
用有一个准确的描述．对于入射电子以及快电子，
由于其能量非常高，它们与靶及其电子的相互作用
非常小，波函数近似于平面波，畸变效应很小．但慢
电子的能量极低，所以对于整个反应来说，畸变效
应还是很明显的，这一点可以通过与平面波Ｂｏｈｎ近
似的计算结果比较得到证实．所以，采用ＤＷＢＡ方
法对于反应三重微分截面的计算还是存在较大优
势的．但ＤＷＢＡ的理论结果显示双峰几乎是对称
的，而ＭＤＷＢＡ理论计算的结果使双峰的比值得到
了很大的改善，显示了一个较大的反冲峰，与实验
结果更为接近．这说明较大的反冲峰正是来自于极
慢速被电离电子与靶及其电子在近核区域的短程
相互作用．其物理机制为一个双重散射过程，是由
间接碰撞电离产生的，正是由于有核参与了碰撞过

程，使得内壳层束缚电子被电离为慢电子之后又与
更深内壳层的离子实和外壳层束缚电子发生了二
次碰撞，形成了较大的反冲峰．

从上面的讨论可以看出，虽然ＤＷＢＡ方法将畸
变效应考虑到碰撞过程中来，但单纯的考虑畸变效
应并不能完全解释实验现象．因此，在ＤＷＢＡ的基
础上，我们又将通过动量空间光学势方法将极化作
用考虑到（ｅ，２ｅ）反应过程中来，同ＤＷＢＡ计算结果
相比，ＭＤＷＢＡ对于计算结果有了很大的改善．尽管
修正后的计算结果有所改善，但理论计算同实验测
量之间仍然存在很大的差别，如：理论计算不能完
全解释实验中二次峰和反冲峰中存在的某些复杂
结构，并且无论是双峰的位置还是比值，理论与实
验还都存在很大的偏差．一方面，可能是由于实验
条件比较苛刻，而我们为了处理问题方便，在计算
中对靶采用了单组态的ＨａｒｔｒｅｅＦｏｒｋ波函数，没有
将组态相互作用考虑进来；另一方面，高一阶的电
子电子相互作用没有被包含在ＤＷＢＡ方法之中，
而在（ｅ，２ｅ）实验中，这些相互作用被证明是非常重
要的．

４ 结　 　 论
　 　 我们分别利用ＤＷＢＡ和ＭＤＷＢＡ方法计算了
两组共面高非对称条件下Ａｒ原子２ｐ壳层三重微分
截面．计算结果表明，光学势的引入在一定程度上
改善了计算结果．但理论计算与实验结果还存在一
定偏差，在今后的工作中，我们将进一步考虑高一
阶的电子电子相互作用，并准备采用多组态
ＨａｒｔｒｅｅＦｏｒｋ波函数来描述靶的状态，以提高同实验
事实的符合程度．
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