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采用振动密耦合方法，研究了低能电子与 *" 分子碰撞的振动激发积分散射截面 +研究表明，使用 !(个 ,-./0
振动波函数、’个分波和 )个对称性可以得到收敛的 &"&，&"!，&""和 &"1积分散射截面；而且振动波函数的性
质和振动能级的精确性会直接影响振动激发散射势能和振动激发积分散射截面 +计算结果与实验符合得很好 +
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! F 引 言

低能电子与 *" 碰撞积分散射截面的研究是了

解碰撞过程中 *" 分子内部结构特征和电子运动的

重要手段 +它在高分辨电子入射发散光谱［!］、天文物
理［"］、等离子体膨胀过程［1］等研究中也有广泛运用 +
描述电子与分子碰撞研究的代表性理论方法有

GC>D9<=0. 多通道方法［)］、一阶绝热近似理论［’］、
2.-D<等提出的 ! 矩阵［%，4］、" 矩阵［(，H］、I-7J:0@
K-><理论［!&，!!］和密耦合方法［!"，!1］+比较具有代表性
的实验是飞行时间实验［!)］、高分辨电子单色仪实

验［!’］、电子光学系统实验［!%］、交叉光束实验［!4］和

/D8.7 B0L9C0实验［!(］+关于低能电子与氢分子碰撞的
低振动激发态散射也有一些理论研究，如 8M 9<9E9-
非绝热极化势［!H］、球高斯电荷分布极化势［"&］、一阶

绝热近似理论［"!］、固定核近似绝热交换极化势［""］、

高阶波恩解析方法［"1］等等 +本文在 ,-..9/-< 等［’］工
作的基础上采用孙卫国等［")］改进过的振动散射密

耦合程序研究了低能电子与 *" 碰撞的振动激发

散射 +
振动激发散射研究中的一个重要内容是选择体

系的振动势能和振动波函数 +不同的振动波函数会
导致计算出来的耦合散射势能和散射阈能不同 +以
前关于电子与氢分子振动激发散射的理论研究中用

的振动波函数主要来自解 *8.E.006N-CO势的薛定谔
方程（<AC:08. GC>.PB9<=0. 0QA8E9-<，简称 RG5）（例如
5:S8 的 计 算［"’］）和 简 谐 振 子（ /97J:0 >8.7-<9C
-/C9::8E-.，简称 G*T）模型（例如 U.89: 等的计算［"%］）+
本文采用 ,-./0振动波函数［"4，"(］对低能电子与氢分
子碰撞的振动激发积分散射截面进行了研究 +

" F 散射理论

应用定核近似模型（;9@0B6<AC:08.），微分6积分形
式的振动密耦合散射方程可表示为［"H］
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其中 #!""，"Y "Y（ !）为总的相互作用势能矩阵元；

%!""，"& "&
（ !）是径向散射函数；! 是散射电子的空间坐

标；"&，"和"Y分别是初始振动量子数、末振动量子

数和耦合态振动量子数；"&，" 和 "Y分别是初始角动

第 ’(卷 第 !&期 "&&H年 !&月
!&&&61"H&Z"&&HZ’(（!&）Z%H1"6&%

物 理 学 报
[IU[ \*]G^I[ G^R^I[

_-:+’(，R-+!&，TCE-M0.，"&&H
!

%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%
"&&H I>9<+ \>‘/+ G-C+



量量子数、末角动量量子数和耦合态角动量量子数；

!!
!"!是散射电子的动能

!!
! # !!

$ % !（"! %"$）， （!）
其中 !!

$ "!是入射电子能量，"!是靶分子在第!个振
动态的能量，"$ 是基态振动能量 &总的耦合势能为

"#!#，!’#’（$）#〈$!（%）&##（$(） ")*) $!’（%）&##’（$(）〉，（+）
式中的 % 是绝热分子的核间距 &总的势能 " )*)（ $，
%）表示如下［+$，+,］：

" )*)（ $，%）# "-) . "/0 . "12
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表 , 5! 分子电子基态不同振动模型的振动能级和电子与 5! 分子碰撞散射的阈能值

振动

态

实验［+4］ 6*7-/ 89:［!;］ 95<［!=］

振动能"/> 阈能"/> 振动能"/> 阈能"/> 振动能"/> 阈能"/> 振动能"/> 阈能"/>
$ $?!@$++4 — $?!AB=AA+B@ — $?!B+$ — $?!@!, —

, $?@BA;4+ $?;,A!$= $?@B4+;4,=+ $?;,;+B@B$@ $?@=BA $?;,;A $?B,=, $?;4@$
! ,?!@+=$+ ,?$$+;A= ,?!A=AB!$4; ,?$$$@,;A;= ,?!B4, ,?$$,, ,?+A++ ,?$=,!
+ ,?@+!++A ,?4A!$$! ,?@!4=4==4! ,?4;;=B+;;A ,?@+=; ,?4;A; ,?=,$! ,?A+B,
4 !?,A!;+; ,?B=!!$, !?,;$,;@BB; ,?BB,,=,4=B ,?@@AA ,?4=+A !?4;4; !?,B!4
; !?;A4A;@ !?!=4+!+ !?;4;+$;B@! !?!@A++=4B; — — +?$$,4 !?@!=+
A !?=+B;;, !?AAB!,@ !?=,$+=+=$4 !?A4,4!@;,B — — — —

@ +?!B+@$$ +?$,++AA +?!4;4!,=B! !?=@A4;;;=; — — — —
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式中包含了静电势能 "-)、交换势能 "/0和关联C极化
势能 "12 &由于同核双原子分子的对称性，所有奇数
项%的贡献为 $? 静电势能 "-)来自入射电子与靶分

子的静电相互作用；交换势能 "/0是散射过程中

DEFGH不相容原理反对称性的结果；关联C极化势能
"12是入射电子引起的靶电子云密度的极化变形产

生的 &我们对本质上是非局域性的交换势和极化势
采用了局域化近似，分别使用可调自由电子气（)I/
)FJ/K L7// /G/1)7*J ME- /01IEJM/，简称 NO:P:）［+!］模型
和优于绝热极化势（)I/ Q/))/7 )IEJ EKHEQE)H1 KH2*G/，简
称 RNST）［+!，++］模型来表示它们 &
根据渐近区间的初始条件，可以从（,）式得到 !

矩阵［!=］
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利用 "，# 和! 矩阵的关系［!=］

"# # , . !H## #（, . H!#）（, % H!#）%,，（A）
可以用 # 矩阵将积分截面表示为［+!］
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其中每个分子对称性的截面为

’#!$$! # !!!
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+? 计算方法

（,）式是振动散射的基础方程 &要解这个方程，
首先将它转换为第二类 >*G)/77E方程，然后利用格林
函数方法从散射的原点开始计算，并在渐近区间求

解 &方程（,）的径向波函数的维数由 +# V +! 确定，
其中 +! 和 +#分别是振动状态的数目和分波数目 &
由（+）式可知采用不同的振动波函数$!（%）将会得
到不同的耦合势能，也就会得到不同的散射截面 &
从表 ,可以看出 6*7-/ 振动能级和散射阈值比

95<和 89: 的能级和阈值更接近实验值，因而
6*7-/振动波函数是物理性能更好的波函数 &由于入
射电子在靶核附近将会产生强离心势和非球型静电

势，那么就需要更多的分波来保证径向散射波函数

*#!#，!$ #$
（ $）的收敛性 &但是在远离靶核的渐近区域，

采用较少的分波就足以保证散射波函数的收敛 &在
$ # $,$到 $ # ,$?$,$ 范围，我们在（,）式中采用 +#

# ;个分波和 +" # ,B个 6*7-/振动波函数 &而在 $
# ,$?$,$到最大散射距离 $UE0 # BA?$,$ 范围，我们

采用 +# # + 个分波 &在 $UE0以外我们采用波恩近
似［+;，+A］来计算高阶的 ! 矩阵元以保证积分截面的
收敛 &
（B）式对分波进行了双重求和 &随着分子对称性

#的增高，分截面将快速减小 &当对称性高于 (
时，其积分截面可以被忽略 &我们计算了 5! 的)M，

)F，*M 和*F（# # $，,）对称性的振动激发散射的
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密耦合 ! 矩阵 !在这四个对称性中，!" 对称性起着

主要作用 !最后我们将四个对称性的振动截面进行
相加，并和实验结果进行了比较 !

# $ 结果与分析

由上述计算方法，我们得到了收敛的低能电子

与 %& 分子碰撞（"’ ( ’!"( ’，)，&，*）的振动激发
积分散射截面 !图 ) 例示了分别使用 )+，),，)- 个
./012振动波函数计算的（’!&）激发积分散射截面 !
由图 )可以看出，这三组数据已基本完全重合，这说
明当采用 )-个 ./012振动波函数时，完全可以保证
振动激发积分截面的收敛性 !

图 ) 电子与氢分子非弹性碰撞（’!&）振动激发积分散射截面

图 & 电子与氢分子弹性碰撞（’!’）振动积分散射截面（3451）

实线是本文的理论结果，虚线是 6789［&:］的理论结果，正号是

.";/8等［*,］的理论结果，空心圆是 </=21［)#］的实验结果，菱形是

>0"=?20等［):］的实验结果

图 &将本文的弹性碰撞（’!’）振动积分散射截
面的计算结果与 6789［&:］，.";/8等［*,］的理论结果和
</=21［)#］、>0"=?20 等［):］的实验结果进行了比较 !
>0"=?20等［):］采用高分辨电子单色仪对散射截面进

行了测量；</=21［)#］采用飞行时间电子透射谱仪得到
了较好的实验结果；.";/8等［*-—#’］改进了原有的 "
矩阵理论，使其包含了离子体系通道的信息，这些通

道可以很好地计算离子阈能附近及高于阈能的离子

散射截面，其振动波函数由求解从头计算组态相互

作用方法所得到的势能的薛定谔方程而获得；6789
的计算方法与我们的完全类似，区别在于，他在计算

中运用了 #个分波和 :个 @56振动波函数，这些波
函数来自解基电子态 !)! A

? 的 %90B022CD/EF势的薛
定谔方程 !而本文与他的不同之处是在计算中采用
了 )-个 ./012振动波函数，且当能量小于 * 2G时本
文计算的结果与 </=21 的实验值［)#］符合得很好 !
>0"=?20等［):］的结果整体比其他人的偏小 ! .";/8
等［*,］的积分截面值在能量高于 + 2G时和 </=21的符
合得较好，而在小于 # 2G 时比 </=21 和本文的低 !
6789的理论值［&:］在入射电子能量小于 &$: 2G时比
我们的理论值和 </=21的实验值大，在大于 * 2G时
和我们的值一致，但二者均比 </=21的值小 !产生这
种明显差异的原因主要在于本文使用了能更好地表

征 %& 分子电子基态真实振动物理性质的振动波函

数 !这里的结果说明，振动波函数的不同，引起的振
动激发散射势能的较小的差异可能会导致振动激发

散射截面的明显不同 !

图 * 电子与氢分子非弹性碰撞（’!)）振动激发积分散射截面

（3451） 实线是本文的结果，三角形是 >"EFH9=等［#)］的理论结

果，正号是 %/0!IE2F等［#&］的理论结果，虚线是 6789［&:］的理论结

果，空心圆是 6J0J90KB等［)+］的实验结果，菱形是 @L1JLH"09等［),］

的实验结果，实心圆是 6=?79=K等［)-］的实验结果

图 *将我们的非弹性碰撞（’!)）振动激发积分
散射截面的计算结果与 >"EFH9= 等［#)］，6789［&:］，
%/0!IE2F等［#&］的理论数据和 6J0J90KB等［)+］，@L1JLH"09
等［),］，6=?79=K 等［)-］的 实 验数据进行了比较 !
>"EFH9= 等采用了 5%M 振动波函数进行计算；
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!"#"$#%&等采用在碰撞前后独立于电子能量的电子
光学系统对积分截面进行了测量；’()"(*+#$等采用
交叉光束仪对积分截面进行了测量；,-#./012等采用
非局域共振模型对积分截面进行了计算，而其所采

用的振动波函数源自 $3 (4(&(- 计算的势能 5我们的
计算结果与 !"#"$#%&等的实验结果和 6+02*$4等的
理论结果符合得较好 5当入射电子能量低于 789 1:
时，我们的计算结果和 !"#"$#%& 等、,-#./012 等、
6+02*$4等和 !;<$的结果符合得很好 5但在共振区
间，即入射电子能量在 =—>89 1:时，!;<$的数据低
于其他理论结果 5

图 > 电子与氢分子非弹性碰撞（?!=）振动激发积分散射截面

（@AB)） 实线是本文的结果，三角形是 C$-［>D］的理论结果，虚

线是 !;<$［=9］的理论结果，正号是 ,-#./012等［>=］的理论结果，空心

圆是 !"#"$#%& 等［7E］的实验结果

图 >将本文的非弹性碰撞（?!=）振动激发积分
散射截面与 !;<$［=9］，C$-［>D］，,-#./012 等［>=］的理论数
据和 !"#"$#%&等［7E］的实验数据进行了比较 5 C$-采
用独立能量振转结构转换并结合多通道量子数亏损

理论得到了积分截面，其振动波函数源自 $3 (4(&(-
计算的势能 5在低于 = 1:和高于 > 1:的位置，我们
的数据与 !"#"$#%& 等、,-#./012 等和 !;<$ 的符合较
好 5但是在共振区间我们的数据较其他数据略大 5
C$-的数据从阈能就已经向较高能量区产生了非物
理位移 5
图 9将本文的非弹性碰撞（?!D）振动激发积分

散射截面计算结果与 !;<$［=9］，,-#./012 等［>=］的理论
数据和 !"#"$#%&等［7E］的实验数据进行了比较 5我们
的数据在 !"#"$#%&等的实验数据和近期 ,-#./012 等
发表的理论数据之间 5所有的理论数据在共振区间
与实验符合得都不够好 5
图 E对比了本文与 !;<$［=9］的电子与氢分子碰撞

振动激发积分散射总截面（?!?，?!7，?!=与 ?!D
之和）5没有发现与此对应的实验数据 5当入射电子

图9 电子与氢分子非弹性碰撞（?!D）振动激发积分散射截面

（@AB)） 实线是本文的结果，虚线是 !;<$［=9］的理论结果，点线是

,-#./012等［>=］的理论结果，空心圆是 !"#"$#%&等［7E］的实验结果

图 E 电子与氢分子碰撞振动激发积分散射总截面（?!?，?!7，?!
=和 ?!D之和） 实线是本文的数据，点线是 !;<$的理论数据

能量小于 =89 1:时，!;<$的结果较明显地大于本文
的数值 5而当入射电子能量大于 D 1:时二者的数据
基本一致 5

9 8 结 论

本文利用振动激发散射密耦合的方法得到了低

能电子与氢分子碰撞的振动激发积分散射截面 5当
采用 7F 个具有更真实物理性质的 G-#)1 振动波函
数和 9个分波时可以获得收敛的积分截面 5本文使
用的理论及计算方法与早期 !;<$［=9］的振动密耦合
散射方法一样，二者间的差异是 !;<$的振动波函数
来自解 ,$#&#11HI-02振动势的薛定谔方程，且在 !;<$
的研究中只采用了 9个振动波函数 5与 !;<$的截面
比较知，本文的振动密耦合截面与实验值和其他理

论值符合得更好些 5这说明振动波函数的正确与否
直接影响密耦合散射势，进而影响到积分截面，所

以，在分子的振动激发散射中，使用足够多的正确振

9DJE7?期 王 斌等：低能电子与氢分子碰撞的振动激发积分散射截面的研究



动能级［!!，!"］和振动波函数具有重要意义［!#，!$］%

［&］ ’()*) +，,*- .，/0122( ’ 3， ’4516 7 8，/9:;422 < =>>>

!"#$%&’(" % ) % *+&&, % *-$ % !"# =!$
［=］ ,1?? @，@A4)B*2 C +，D42:4;)( / =>>= ) % .’(" % E $% F"$
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