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利用可加性规则，使用 +,,-.//012/3-34415,67波函数，采用由束缚原子概念修正过的复光学势，在 #’’—!’’’ 48
内若干个能量点处计算了电子被 9" 及 :5% 分子散射的微分截面、弹性积分截面及动量转移截面，并将计算结果与

实验结果及其他理论计算结果进行了比较 ;比较的结果表明，利用被束缚原子概念修正过的复光学势及可加性规
则进行计算，所得微分散射截面的精度要比利用未修正的复光学势及可加性规则进行计算得到的结果准确得多；

同时，计算得到的弹性积分截面及动量转移截面也比较接近实验值 ;因此，在复光学势中采用束缚原子概念可提高
电子被分子散射的微分截面、弹性积分截面及动量转移截面的计算准确度 ;
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! D 引 言

电子与分子碰撞的微分截面、弹性积分截面和

动量转移截面的理论研究，已成为原子与分子物理

学科中备受关注的前沿领域［!］;虽已有多种理论方
法，如复 E,.0 变分法［"］、F6.G?0B43 变分法［#］、! 矩
阵［%］、扭曲波近似［&］以及平面波近似［)］等，但大多只

适用于低能领域，在中、高能区计算出的微分散射截

面、弹性积分截面及动量转移截面往往偏离实验值

较大 ;原因可能是在中、高能区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 ;尽管
H/?0等［(］利用复球型光学势法（F:9I）曾成功地在
中、高能区对一些双原子分子和比较简单的多原子

分子的散射总截面进行了研究，但未用于计算电子

被分子散射的微分截面、弹性积分截面及动量转移

截面 ;由于 F:9I方法要涉及分子的单中心波函数，
而获得一个分子，尤其是较复杂分子的单中心波函

数往往是一件十分困难的事，因此这大大限制了

F:9I方法的应用 ;
可加性规则变分子问题为原子问题，是一个很

好的、适用于中、高能电子与分子碰撞的理论方法 ;
这个方法最初被用于电子与分子的碰撞电离研究，

后来被文献［*，<］推广应用于电子与分子碰撞的总
截面的计算，获得了一定程度的成功 ;由于这个方法
在总截面的计算中，于中间能区明显地高估了实际

值［<］，因此，我们最近对其进行了修正：在考虑分子

内原子间电子云重叠的基础上，在复光学势中引入

束缚原子概念，获得了好的散射总截面计算结

果［!’］;本文中，我们将其推广应用于电子被 9" 及

:5% 分子散射的微分截面、弹性积分截面及动量转

移截面的计算 ;研究表明，在中、高能区，该方法同样
可获得满意的计算结果 ;

" D 计算方法

根据可加性规则，在中、高能区，当电子被分子

散射时，可忽略原子间的相互作用对散射截面的贡

献 ;据此，电子被分子散射的微分截面、弹性积分截
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面和动量转移截面可写成
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式中，$#（!）为组成分子的第 # 个原子在散射角为!
时的散射振幅，" 为分子中的原子个数，!（!），
% $（&）及 %*（&）分别为电子被分子散射的微分截
面、弹性积分截面和动量转移截面 /
（"）式中的散射振幅 $#（!）可利用如下公式求
出：

$#（!）!
"
#’’·!(（# ( 0 "）（)( + "）*(（,-&!），

（1）
式中 )( 为组成分子的第 # 个原子第 ( 个分波的复
散射矩阵元，
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这里，2（"）( ，2
（#）
( 分别为第一类和第二类 56(789函数，

2（"）3( ，2
（#）3( 为其导数；+( 为" ! ’, 处的波函数 -( 的

导数 -3( 与波函数 -( 的比值，

+( !
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-（"）

/ （:）

要获得波函数 -( 及其导数 -3(，必须求解如下电子
散射的分波方程：
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式中

-(（’,）$’,［> (（’,）+ ’/(（’,）］0 )(’,［> (（’,）

0 ’/(（’,）］ （?）

为当 ,$@时方程（=）的边界条件 /这里，> ( 及 /( 分

别为 A8&&89和 B8CD6((函数，’# 为入射电子的能量，
.-;<为复光学势，可用如下形式的复函数描述：

.-;<（ ,）! $·.&（ ,）0 .;（ ,）0 .8（ ,）0 ’ $·.6（ ,），
（E）

其中

.8 ! + "
1｛［’

# + #（ $·.& 0 .;）］
# 0 ":!$·% "

+［’# + #（ $·.& 0 .;）］｝/ （"%）

（E），（"%）式中，"为原子的电荷密度，.&（ ,）为静电
势，均由文献［""］给出的 56F<F88GH-,7 波函数确定；

.8（ ,）为交换势，本文是在 I’98J和 KFC296F［"#］给出的
表达式基础上进行修正的；.;（ ,）为极化势，由

L26(M等［".］给出；.#（ ,）为吸收势，由 N<6&O8P&76等［"1］

给出；$ 为结构因子，由文献［"%］确定，

$ ! " + ,
0·

1
""
， （""）

式中，, 为分子中两原子的核间距，即键长；0 为两
原子的半径之和，本文是利用 I--<266(G56F<F88GH-,7
波函数求得的；1 为原子最外壳层的电子数；"" 为

原子中的总电子数 /
（""）式反映了分子内原子间的电子云重叠情
况，文献［"%］对此作出了较为详细的解释 /利用这一
结构因子修正过的复光学势，文献［"%］计算了 .%—
4%%% 8Q的电子被甲烷及氯代甲烷散射的总截面，获
得了与实验结果相符的计算结果，说明对于总截面

的计算而言，这一修正是成功的 /
利用四阶 IC(M8GRC<<6方法编制 H-F<F6(程序，在

满足边界条件（?）的情况下对方程（=）求数值解，以
得到关键性的复散射矩阵元 )( /如未特别声明，文
中的计算一律采用原子单位 /

. S 计算结果及讨论

利用（"），（#）及（.）式，我们在 .%—"%%% 8Q内若
干个能量点处计算了电子被 T# 及 UH1 分子散射的

微分截面、弹性积分截面及动量转移截面，其结果分

别如图 "—图 :（图中 2% 为玻尔半径）及表 "、表 #
所示 /
图 "—图 1给出了 .%%，1%%，4%%及 "%%% 8Q的电

子被 T# 分子散射的微分截面计算结果，同时也给出

了 $M6 等［"4］、AF-DV8FM 等［":］的实验结果以及 I6>
等［"=］的计算结果 /从图中不难看出，采用（"%）式所
表达的结构因子修正过的复光学势进行计算得到的

结果与 $M6 等［"4］、AF-DV8FM等［":］的实验结果都符合
得非常好 /数值分析也表明，对复光学势进行修正后
的计算结果与实验结果间的最大误差不超过 "4W，
这是令人满意的 /
从图 "—图 1 中也可以看出，本文利用修正后

的复光学势计算出的结果与 I6>等［"=］采用不同的计
算方法和不同的复光学势时得到的计算结果也能较

好符合，这从另一个侧面也说明了本文的修正计算

是成功的 /
图 "—图 1还给出了利用可加性规则及采用未
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图 ! "## $%的电子被 &’ 散射的微分截面

图 ’ (## $%的电子被 &’ 散射的微分截面

图 " )## $%的电子被 &’ 散射的微分截面

修正的复光学势（即在（*）式中取 ! + !,#）计算所得
的微分散射截面 -不难看出，尽管在小散射角时得到
的计算结果与实验结果间的误差不大，但在稍大的

图 ( !### $%的电子被 &’ 散射的微分截面

散射角下存在着较大的误差 -
图 )和图 .分别给出了 "##和 )## $%的电子被

/0( 分子散射的微分截面计算结果，同时也给出了

1232$等［!4］的实验结果以及 526［!*］和 7829$等［’#］的
计算结果 -由图 )、图 . 可清楚地看出，采用修正后
的复光学势计算得到的结果与 1232$等［!4］的实验结
果以及 7829$等［’#］的计算结果符合较好 -如在 " +
"## $%时，采用修正后的复光学势计算得到的结果
与 1232$等［!4］的实验结果及与 7829$等［’#］的计算结
果间的最大误差不超过 ’#,#:；在 " + )## $%时，本
文的结果与 1232$等［!4］的实验结果间的最大误差不
超过 !4,#:，但与 7829$等［’#］的计算结果间在某些
散射角处的误差稍大 -不过从图 )可看出，这一误差
也在合理的范围内 -
图 )、图 . 还给出了利用可加性规则及使用未

被修正的复光学势计算得到的微分散射截面 -尽管
这一微分散射截面在散射角较小时与 1232$等［!4］的
实验结果以及 7829$等［’#］的计算结果能较好相符，
但当散射角较大（4#;—!’#;）时，存在着较大的误差 -
显然，使用修正后的复光学势计算得到的微分

散射截面，在某些散射角处明显优于使用未被修正

的复光学势计算得到的结果 -唯一的原因就是修正
后的复光学势考虑了分子内两相邻原子间的电子云

重叠情况，而未被修正的复光学势则未加考虑 -因
而，本文的修正对于电子被分子散射的微分截面的

计算是成功的 -
可加性规则忽略了分子内的多重散射效应和价

键扭曲效应 -因此即使采用了修正后的复光学势，在
某些散射角处计算得到的微分散射截面依然存在着
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图 ! "## $%的电子被 &’( 散射的微分截面

图 ) !## $%的电子被 &’( 散射的微分截面

误差，尤其是当入射电子的能量较低或分子内含有

较多的原子时 *这是在 ! + "## $%时，$,&’( 散射体

系在某些散射角处的微分散射截面与实验结果间的

误差较之 $,-. 散射体系大的可能原因之一 *
表 /列出了利用可加性规则并使用被束缚原子

概念修正过的复光学势计算得到的 "##—/### $%内

表 / 不同能量的电子被 -. 分子散射时的弹性积分截面及

动量转移截面

能量0$%

"## (## !## 1## 2## /###

弹性积分截面

本文 /.3(( /#3() 131" !3!. (31. "31!
文献［/!］ /#3" 43#2 13/! — — "31(
文献［/1］ /#3)4 23"# )324 — — "342
动量转移截面

本文 /32" /3(2 /3#/ #3)4/ #3(4. #3"!(
文献［/!］ /3)# /3"/ #34./ — — #3"!"
文献［/1］ .3(! /3!4 /3/( — — #3"4

若干个能量点处的电子被 -. 分子散射的弹性积分

截面及动量转移截面 *显然，随着入射电子能量的增
加，本文的计算结果与 567等［/!］的实验结果间的误
差渐小 *例如：当 ! + "## $%时，弹性积分截面的计
算结果与实验结果［/!］间的误差为 .#328，动量转移
截面的计算结果与实验结果［/!］间的误差为 /(3(8；
而当 ! + (## $%时，这一误差则分别降为 /!3.8和
/.348 *尽管在 1##和 2## $%处，暂无其他计算结果
或实验结果可供比较，但我们依据 "##，(##，!## 及
/### $%处的计算结果与实验结果［/!］的相符情况可
以推断，1##和 2## $%处的计算结果应该是可靠的 *
表 .列出了用同样的计算方法得到的 "##—2##

$%内若干能量点处的电子被 &’( 分子散射的弹性

积分截面及动量转移截面 *对表 .进行定量分析后
所得出的结论与表 /相同 *

表 . 不同能量的电子被 &’( 分子散射时的弹性积分截面及

动量转移截面

能量0$%

"## (## !## )## 1## 2##

弹性积分截面

本文 .43(( .(3/) .#3/" /13)4 /!3!. /"31!
文献［/2］ ."3#1 — /)31/ — /"34" —

文献［/4］ "/32# — ./3( — /)3.4 —

文献［.#］ .13". — /!3/. — /.3#/ —

动量转移截面

本文 !31" (3/2 "3#/ .3.2 /3)4 /3/!
文献［/2］ (3#( — .3.) — /3(4 —

文献［/4］ )312 — "3.! — /341 —

文献［.#］ (3(" — /314 — /3#" —

使用与上述相同的方法，我们还计算了 "##—
/### $%的电子被 &-，&-.，-&9及 &9. 等分子散射
的微分截面、弹性积分截面和动量转移截面，所得结

果与实验结果的符合程度与上述情况相类似 *这进
一步说明了本文的修正对于微分散射截面、弹性积

分截面和动量转移截面的计算是成功的 *进一步的
工作正在进行之中 *

( 3 结 论

本文报道了利用可加性规则及修正后的复光学

势计算出的电子被 -. 及 &’( 分子散射的微分截面、

弹性积分截面和动量转移截面，并将计算结果与实

验结果和其他计算结果进行了比较 *结果表明，利用
可加性规则及修正后的复光学势计算出的微分散射

/!!"2期 施德恒等：中高能电子被 -. 及 &’( 分子散射的微分截面、弹性积分截面及动量转移截面



截面、弹性积分截面和动量转移截面，能够与实验结

果较好相符 !这说明本文给出的这一修正对电子被
"# 及 $%& 分子散射的微分截面、弹性积分截面和动
量转移截面的计算是成功的 !作者正在对更多、更复

杂的“电子’分子”散射体系的微分截面、弹性积分截
面和动量转移截面进行计算，以进一步检验这一修

正方法的适用性 !
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,88,F期 施德恒等：中高能电子被 N+ 及 O07 分子散射的微分截面、弹性积分截面及动量转移截面


