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采用作者改进的振动密耦合方法和基于量子力学从头计算的静电势、交换势、相关极化势，研究了低能电子与

," 振动激发散射动量迁移截面 - 计算结果与试验符合较好 -
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! : 引 言

低能电子和分子相互作用的研究，已经有半个

多世纪的历史，是了解分子内部结构的重要手段［!］-
低能电子与 ," 碰撞，在气体激光器、等离子体、大气

物理等方面都有重要意义［"—’］- 相关理论计算方法

很多，比较有代表性的有 B?< 等人的 C;D=3@>8E 方

法［%，(］，F827D8EG<E5 和 H81I3@ 的杂 化 理 论［)］，J3442@
等人的 ! 矩阵方法［K］，L?M8 和 B8EN8@M8E> 的飞镖模

型［!&］，O<EE36<@ 和 C2D2 等人的密耦合方法［!!—!*］，都

取得了不错的计算结果 -
散射结果可以通过微分截面、积分截面或动量

迁移截面表示出来［!+］- 微分截面（53GG8E8@7324 ;E<66
68;73<@6，LPC）描述不同散射角度（&Q—!)&Q）下某一

能量的散射截面；积分截面（7<724 ;E<66 68;73<@6，HPC）

是 坐 标 空 间 中 总 的 散 射 截 面；动 量 迁 移 截 面

（1<18@7?1 7E2@6G8E ;E<66 68;73<@6，OHPC）是在动量空

间中总的散射截面 - 试验中直接测量到的是微分截

面，为了便于比较，通常计算结果都是微分截面 - 动

量迁移截面能够直接描述动量空间中散射截面随入

射电子能量变化，对于电子分子散射研究有非常重

要的意义 - 本文采用作者改进振动密耦合散射方法

和基于量子力学从头计算的静电势、交换势、相关极

化势，计算出低能电子与 ," 散射在共振区产生的动

量迁移截面［!’］，与试验结果符合较好 -

" : 理论计算

振动耦合散射方程［!+］
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非相对论下，电子分子相互作用是电子与分子电子、

电子与原子核的电磁相互作用，具体过程非常复

杂［!%］- 为了便于计算，通常取一些近似势能代替，如

（!）式中的 $!%#，%U #U（ "）- 势能 $!%#，%U #U（ "）可分解为三项：

静电势、交换势、相关极化势，即
($ 3@7 T ($ 67 S ($ V<4 S ($ 8A， （"）

静电势 ($ 67 是入射电子与未发生形变分子电荷分布

之间库仑相互作用，其中包括电子与电子、电子与原

子核相互作用
($ 67 T $88（ !，!）S $8@（ !，!）， （*）

其中
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极化势 ’# -./是分子电子激发态虚激发效应的结

果［$0］，本文采用 1.2234.) 等人提出的优于绝热偶极

（5"66"27689)79’395963:7’3-./"，;<=>）极化势 + 在 ;.2)7
?--")8"3@"2 近似下，绝热哈密顿算符为
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采用非贯穿近似后
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交换势 ’# "D是整个体系反对称化波函数的要求，

本文采用可调自由电子气模型（6E)" F2""7"/":62.) G94
"D:89)G"，<HIJI）
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其中，. 是入射电子能量，#（ !）是分子体系电荷密

度 + 1 就是模型中的可调参数，与分子核间距和对

称性有关 +
采用固定核取向（F3D"’ )E:/"92 .23")6963.)，HO?）

近似，即固定分子转动，在实验室坐标系中将微分散

射截面向 P"G")’2" 多项式展开
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其中，!Q 是实验室坐标系下散射角 + 系数 3P（&C$
&）与角度无关，具体表达式如下：

3P（&C $&）#!
’&’
!

5’5
!
5C’5C

62（ 55C，55C；’&’）

! 7’85，8C 5C 7
&’(
8’5，8C’5C

， （$(）

其中 7’85，8C 5C 为振动散射 ;H（;.’R7H3D"’）下 7 矩阵

（转换矩阵）矩阵元

7’ # 0’（$ & 30’）&$， （$,）

式中 ;H 下 0 矩阵来自 ;H7HO? 径向散射波函数渐

进表达式
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62（ 55C，55C；’&’为角动量耦合系数，可如下表示：
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其中 ; 是 VJ（V/"5487J.2’9)）系数 +
动量迁移截面为
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将（$N）式代入上式，利用 P"G")’2" 多项式正交归一

性得到
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NW 计算过程和结果讨论

实际计算中，为了方便计算（*）式中各个势能，

首先取 $( 个不同的固定核间距 $（单位为 <C ）：

$WBC，$WC0，$WKC，$WK,，$WLC，$WL,，*WCC，*WC*，*WCBK，

*WC$C，*W*C，*WNC，*W(C，*W,C，采用相应波函数算出

固定核间距相互作用势；然后对静电势、交换势、相

关极化势耦合，计算出耦合势能 + 同样为了便于计

算，将（$B）式中 7 矩阵按’ 宇称分块对角化，其中

%’ % # C，$，*，⋯ + 由于截面随’ 的增大而迅速减

小，本文在计算中仅选取了前四个对称性（见表 $）+

表 $ 对称性与’和 5 的对应关系

对称性 ’ 5

*G C 5 # C，*，(，⋯

*E C 5 # $，N，,，⋯

!G $ 5 # *，(，B，⋯

!E $ 5 # $，N，,，⋯

分别计算出各对称性散射截面后，耦合得到总

的散射截面（见图 $）+
通过图 $ 可以看出，4G 对称性有一个共振峰，

决定了总截面的多峰结构 + =G 对称性相对平缓，在
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图 ! 固定核间距 ! " #$%#"% 时各对称性的散射截面

总的散射能量范围内，贡献都非常大 & #’，$’ 虽然

随入射电子能量的增大而有所增大，但对散射截面

的贡献依然较小 &
散射过程中存在分子的振动激发，产生散射截

面，%!%，%!! 和 %!# 动量迁移截面（见图 #）&

图 # %!%，%!! 和 %!# 动量迁移截面

从图 # 可以清楚看出，弹性散射截面相对其他

激发截面要大很多，而激发态的散射截面仅仅在共

振区域比较明显 & 当入射电子能量太低时（ ( !$)
*+），不足以引起分子振动激发，也就没有散射截

面；当入射电子能量太高时（ , - *+），振动激发的概

率也会变低，散射截面也较小 &
相对于弹性散射，%!! 和 %!# 对截面的贡献

较小，并且衰减较快，因此取 %!%，!，⋯，.，八个振

动态，已经完全可以保证截面收敛 & 将 %!%，⋯，.
八个振动态截面进行求和，得到总的截面，如表 # &

表 # 不同入射能量下的动量迁移截面

能量/*+
0123/
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4#
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4#
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4#

!$%% 5$.56 #$#7 #.$587 #$88 !8$-85 6$)% !6$#)8

!$!% 5$8#. #$#8 #-$)5) #$5% !.$8.5 6$)) !#$866

!$#% 5$8.# #$6% #!$58% #$5# !.$78. 6$7% !#$.5-

!$6% 5$5-5 #$6# #%$687 #$5- !.$85. 6$7) !#$.8.

!$-% !%$%85 #$6- !5$.5- #$57 !8$-7% 6$.% !#$)%#

!$)% !%$6-. #$67 #%$!6. #$58 !5$#76 6$.) !#$%#6

!$)) !%$))% #$68 #!$68% 6$%% #%$!!% 6$8% !!$)78

!$7% !%$86# #$-% #6$-58 6$%# #%$.-5 6$8) !!$#)8

!$7) !!$#6# #$-# #7$6.6 6$%- #%$5.6 6$5% !!$%55

!$.% !!$8#8 #$-- #5$)5. 6$%7 #%$.!. 6$5) !%$588

!$.) !#$.#5 #$-7 6#$6%8 6$%8 #%$%7. -$%% !%$8##

!$8% !-$#!6 #$-8 66$-## 6$!% !5$!88 -$%) !%$)5)

!$8) !7$8#% #$)% 6#$-!8 6$!# !8$#-6 -$!% !%$6)7

!$5% #!$!#5 #$)# #5$8#8 6$!- !.$6-8 -$!) !%$!-)
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!$5- #6$7.# #$)7 #6$8.- 6$!8 !)$5)6 -$#) 5$87.

!$57 ##$5.6 #$)8 #!$.!- 6$#% !)$)!! -$6% 5$.7!

!$58 #!$!6- #$7% #%$66# 6$## !)$#)) -$6) 5$7-6

#$%% !5$!.5 #$7# !5$.#. 6$#- !)$!8! -$-% 5$)!-
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注：!4 " %$! 9:&

- $ 结 论

从图 6 可以看出，无论是在振动激发共振区，还
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图 ! 与试验结果进行对比

是在两端非共振区，试验值和理论计算值都符合较

好 " 作者改进的振动密耦合方法，在研究低能电子

分子碰撞时，比较准确、有效 " 密耦合方法中，振动

分波数（!"）和振动态（!#）的选取对结果收敛性有一

定影响，（#）式中 $!#"，#$ "$（ %）和 &!#"，#% "%（ %）是 !" & !# 散

射矩阵，因此 !"，!# 的增大会迅速增加计算量，花费

大量计算时间，必须确定合适的数值 " 在本文计算

过程中，振动分波 !" ’ #(、振动态 !# ’ )%，完全可以

保证截面收敛性［#*—)#］" 静电势、相关极化势和交换

势的计算结果决定最终散射截面的大小，如何进一

步准确计算三项势能，将是研究低能电子与 +) 散射

的重要内容 "
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