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使用 ,-.//0-1’& 程序包提供的 2234（5）理论及 4.1016 等的相关一致基 7789:!; 和 -.687789:!;（ ! < #，&，$，

%），对 34（"#!）自由基的平衡核间距、谐振频率及相互作用势进行了计算，并拟合出了相应的光谱常数 = 在 2234
（5）>-.687789:%; 理论水平下，光谱常数 #’ ，#?，$?，"?，#?，%’ 及 %? 的值分别为 &@)%(&’ ?:，&@(())* ?:，

’@!&$#$ 7AB ! ，!*&+@&(# 7AB ! ，’@’**!* 7AB ! ，$@++%+% 7AB ! 和 $@++(# 7AB ! ，均与已有的实验结果相符很好 = 利用在

2234（5）>-.687789:%; 理论水平下获得的相互作用势，在绝热近似下通过数值求解双原子分子核运动的径向薛定

谔方程，找到了 & < ’ 时 34（"#!）自由基的全部 #& 个振动态，完整地求出了每一振动态的振动能级及相应的经典

转折点、惯性转动常数和离心畸变常数；在 !@’ C !’B !! —!@’ C !’B $ -= .=的碰撞能区内通过数值求解原子8原子散射

的径向薛定谔方程，研究了基态 3 原子和基态 4 原子沿 34（"#!）相互作用势的弹性碰撞，计算了这一弹性碰撞

的总截面和各分波截面，分析了各分波截面对总截面的影响 = 结果表明：总截面的形状主要由 / 分波截面决定，

尽管直到 ’ < $ 的各分波截面均有形状共振存在，但由于其强度都较弱，全部被湮没在较强的总弹性截面中 =
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! @ 引 言

3D 和 34 自由基在酸雨形成、气候变化、温室效

应、臭氧层损耗以及石油燃烧过程中都有重要作

用［!］，另外也已发现星际空间中含有较丰富的 3D
自由基［#］= 因此，人们有足够的理由期望 34 自由

基也存在于宇宙空间中 =
在过去的几十年里科学工作者对 3D 的光谱性

质进行了大量的理论和实验研究［&—!’］，但关于 34
自由基的研究却较少 = 仅有的研究都局限于这个自

由基的某些光谱常数和分子常数［!!—!%］，暂未见有

相互作用势、振动能级、惯性转动常数及离心畸变常

数等的报道，尽管这些常数在计算分子的振8转跃

迁时很有价值；也由于缺乏 34 自由基的相互作用

势，暂未见有低温下 3 和 4 原子弹性碰撞等方面的

研究结果，尽管这些结果在冷原子的高分辨率光谱

研究中有重要应用 =
本文在价态范围内利用耦合簇理论［!)］2234（5）

及 4.1016 等［!(—!*］的相关一致基 7789:!; 和 -.68778

9:!;（! < #，&，$，%）对 34（"#!）自由基的平衡核

间距、谐振频率及相互作用势进行了计算 = 利用

2234（5）>-.687789:%; 理论水平下获得的相互作用

势，先计算了 34（"#!）自由基的主要光谱常数；接

着在绝热近似下通过求解径向薛定谔方程，找出了

& < ’ 时 34（"#!）自由基的全部振动态，求出了每

一振动态的振动能级及其经典转折点、惯性转动常

数和离心畸变常数；最后在 !@’ C !’B !!—!@’ C !’B $

- = . = 的碰撞能区内通过数值求解原子8原子散射的

径向薛定谔方程，研究了基态 3 和 4 原子沿 34 自

由基 "#!态的相互作用势弹性碰撞时的总截面和

各分波截面 = 本文得到的大部分结果在以往的文献

中均未见报道 =

第 %+ 卷 第 !! 期 #’’* 年 !! 月

!’’’8&#*’>#’’*>%+（!!）>()$)8’+
物 理 学 报
E25E MDN3F2E 3FOF2E

:LH=%+，OL=!!，OLP?AQ?J，#’’*
!

"""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""
#’’* 2R01= MRS/= 3L7=



!" 低能弹性碰撞理论

原子在势场 !（ "）中散射时的径向薛定谔方程

可写成［!#］

$! #$

$"! % %! & !!!（"）
"! & $（ $ % ’）

"[ ]! #$（"）( #，（’）

这里，!（ "）是 )*（&!#）自由基的相互作用势；" 是

) 原子和 * 原子的核间距；!是碰撞体系（这里是

基态 ) 和 * 原子）的约化质量；#$ 是第 $ 个分波的

径向波函数；% 是波数，它与碰撞能量间的关系为

%! ( !!’ +"
! ,

当 "!- 时，径向波函数 #$（ "）取如下渐进

形式：

#$（ "）" ($［ )$（%"）% ./0$$*$（%"）］, （!）

这里，)$ 和 *$ 分别是球 123324 函数和 5267/00 函

数；($ 是任意振幅；$$ 是第 $ 个分波的散射相移 ,
（!）式可改写为

#$（ "）" ($ 380 %" & ’
! $!%$( )$ , （9）

若将振幅 ($ 取为单位值，则径向波函数 #$（ "）应满

足如下的积分方程［!#，!’］：

./0$$ ( & !!
"! %#

-

#
)$（%"）!（ "）#$（ "）$ " , （:）

当 $ 值分别等于 ’，!，9，⋯时，散射波分别被称作

3 波、; 波、$ 波⋯ , 相应于第 $ 个分波的弹性散射截

面%$（’）由下式求出［!#，!’］：

%$（’）( :!
%! ·（! $ % ’）380!$$ , （<）

将各分波的弹性截面代数相加，便得到总弹性截面

%=（’），

%=（’）($
-

$ ( #
%$（’）

( :!
%!$

-

$ ( #
（! $ % ’）380!$$ , （>）

因此，一旦获得 )*（&!#）自由基的相互作用

势，便可利用边界条件（!）求得方程（’）的解：径向

波函数 #$（ "）, 径向波函数 #$（ "）一旦确定，就可以

按照（:）式计算出第 $ 个分波的相移、进而由（<）式

计算出第 $ 个分波的弹性散射截面、由（>）式计算出

总弹性截面 , 为确保弹性截面的计算精度，$ 的值

应取得足够大 , 具体到本文的情况，计算表明 $ 大

于 ’# 的分波就已对总弹性截面无贡献 ,

9 " 相互作用势

平衡核间距及谐振频率是在 ?/6338/0 #9 程序

包［!!］中使用 @@)*（=）理论［’>］和 *6080A 等［’B—’C］的相

关一致基 DDE;F*G 及 /6AEDDE;F*G（ * ( !，9，:，<）

进行计算的，计算结果如表 ’ 所列 ,

表 ’ @@)*（=）理论及不同的相关一致基下 )*（&!#

%%%

）自由基的离解能、平衡核间距和谐振频率

基组 +2 +2F ,2 +07 &2 +D7& ’ 基组 +2 +2F ,2 +07 &2 +D7

%%%

& ’

DDE;F*G 9"9CC: #"’9<HC ’C99":HC /6AEDDE;F*G

%%%

9":H>: #"’9>#C ’C’>"><!

DDE;F=G 9">::! #"’9:<< ’C9!"’’9 /6AEDDE;F=G

%%%

9">H9H #"’9:>< ’C!C"<’#

DDE;FIG 9"B9<C #"’9:9< ’C9B"<9< /6AEDDE;F<G

%%%

9"BB>>C #"’9:!: ’C9H"9B!

DDE;F<G — #"’9:!’ ’C:#"’C’

各种基组下势能曲线的计算范围都是 #"#<—

!"< 07，计算步长都是 #"#! 07, 可以确信的是在这

个范围内 )*（&!#）自由基的势能曲线已完全收敛 ,
为保证拟合精度，平衡位置附近的计算步长取为

#"##< 07, 当得到一系列的能量点后，使用如下形

式的 J6K244E)LKM82 函数［!9］进行解析拟合，

!（’）( & +2 ’ %$
*

- ( ’
.-’( )- 2N;（& .’’）, （B）

这里’( " & ,2；" 是 ) 和 * 原子的核间距；,2 是

其平衡核间距；+2 是 )*（&!#）自由基的离解能 ,
离解能 +2 和系数 .-（ - ( 9，:，<，⋯）的值是由拟合

确定的 ,
使用最小二乘法对（B）式进行拟合 , 为能得到

满意的结果，本文拟合了 * ( 9，:，<，>，B，H 这 >
种情况 , 结果发现 * ( > 时的拟合结果最好 , * (

> 时拟合得到的离解能都列入表 ’ 中 ,
由表 ’ 不难看出，/6AEDDE;F<G 基组的计算结果

（+2，,2 及&2）总体上很接近实验值［’9］, 因此本文

的后续计算都是在 /6AEDDE;F<G 基组获得的相互作

用势的基础上进行的 , 为方便使用，将这一相互作

用势列入表 ! 中 ,

B:>B’’ 期 施德恒等：基态 ) 和 * 原子的低能弹性碰撞及 )*（&!#）自由基的准确相互作用势与分子常数



表 ! ""#$（%）&’()*++*,-./ 理论水平下 #$（!!!）自由基相互作用势的解析形式

"0 &0- #0 &12 $3 &124 3 $! &124 ! $5 &124 5 $6 &124 6 $. &124 . $7 &124 7 !%89#:&0-

5;<<77= >;356!6 5.;!555 !?<;?.?> 357?;<7= 4 37><5;?66 4 3?.6>?;<6? =5..?<;=.! >;>>77

为评价表 ! 列出的相互作用势的拟合质量，采

用下式来计算拟合过程的方均根误差!%89#:，即

!%89#: @ 3
&［!

&

’ @ 3
（(AB:C 4 (’D E1EFEG）

!

" ］H （?）

这里，(AB:C和 (’D E1EFEG分别是相应点的拟合势能值和

由从头算获得的单点势能值，& 是拟合的数据点数

（这里 & @ 363）H ) @ 7 时的方均根误差仅为 >;>>77
0-（相当于 >;3.!<= I+’J&2GJ）H 显然本文的拟合精

度大大超过了通常所要求的“化学精度”（3;> I+’J&
2GJ）［!6］，因此本文的拟合质量是高的，拟合出的相

互作用势的解析表达式是准确、可靠的 H
为检验这一相互作用势的准确性，下面用它来

计算 #$（!!!）自由基的其他光谱常数"0，*0 及

"> ; 利用文献［!.］导出的公式计算得到的"0，*0

及 "> 值连同 "0，#0，#0 以及与实验结果的比较，

如表 5 所列 H

表 5 ""#$（%）&’()*++*,-./ 理论水平下 #$（!!!）自由基的光谱常数及其与实验结果的比较

数据来源 "> &0- "0 &0- #0 &12 #0 &+24 3 *0 &+24 3 *> &+24 3 "0 &+24 3

本文工作 5;7.<5> 5;<<77= >;356!6 3=5?;5<! 6;??<! 6;??.?. >;>==3=

实验结果［33］ — — >;356> 3=6> 6;=.7 6;=>> >;333

实验结果［3!］ — — >;3563 3=6<;5 6;=.> 6;?> >;3>>

实验结果［35］ 5;7> 5;<3.=6 >;356>7 3??.;. 6;=>>5 — >;3>>

理论计算［36］ 5;6=?7< 5;7! >;356! 3=<3 6;=6 — >;33

理论计算［3.］ — — — 3=6>;! 6;=!.. 6;?<.> >;>==

关于 #$（!!!）自由基光谱常数的理论计算结

果非 常 少，仅 有 的 理 论 研 究 是 由 KL(1’ 等［36］及

80M01N0 等［3.］进行的 H 由表 5 显见，KL(1’ 等［36］的离

解能偏离实验结果［35］较大、且 KL(1’ 等没有给出该

自由基的相互作用势、也没有计算这个自由基的各

种分子常数；而 80M01N0 等［3.］更是只计算了少量的

光谱常数 H 与他们的光谱数据［36，3.］相比，本文的计

算结果则完整得多 H 同时从表 5 也可以看出，本文

得到的光谱数据（">，"0，#0，#0，"0，*> 及 *0）

与实验值［33—35］能很好地一致，因此本文的计算结

果是准确可靠的 H
为进一步检验表 ! 所列相互作用势的准确性，

下面计算这一 #$（!!!）自由基的振动能级、经典转

折点、惯性转动常数和离心畸变常数 H 为此，需在

绝热近似下求解下述径向薛定谔方程：

4$
!

!%
N!

N +! O $
!

!%+
! ,（, O 3）O (（ +[ ]）&’H ,（ +）

@ %’，,&’H ,（ +）H （=）

这里，(（ +）就是表 ! 所列的相互作用势；’和 , 分

别是振动量子数和转动量子数 H 某一振动能级下的

%’，,可以用如下形式的幂级数表示［!7］：

%’，, @ -（’）O *’［,（, O 3）］4 "’［,（, O 3）］!

O .’［,（, O 3）］5 O /’［,（, O 3）］6

O 0’［,（, O 3）］. O &’［,（, O 3）］7

O 1’［,（, O 3）］< H （3>）

（3>）式中的 -（’）就是振动能级，*’ 为转动惯量，

"’，.’，/’，0’，&’ 和 1’ 为离心畸变常数 H 利用

龙格*库塔算法和 CGLFL’1 语言编制程序对（=）式求

数值解，找到了 , @ > 时 #$（!!!）自由基的全部 !5
个振动态，同时也求出了 , @ > 时相应于每一振动

态的振动能级及相应的经典转折点、惯性转动常数

和离 心 畸 变 常 数 H 所 得 结 果 分 别 如 表 6，表 .
所列 H

只有文献［33，3!］报道了’@ > 时 #$（!!!）自

由基（, @ >）的惯性转动常数实验结果，这一惯性转

动常数的实验值已列入表 ! 中 H 依据表 ! 容易算

出，本 文 的 计 算 结 果 与 实 验 结 果［3!］间 的 偏 差 是

3;<=P、与实验结果［33］间的偏差仅有 >;!=P，因此

是较准确的 H 据此作者判断，当振动能级较高时，

尽管没有实验结果可供比较，表 6 所列的惯性转动

常数也应该是准确的 H
作者曾利用所编制的 CGLFL’1 程序计算了 QE!

（!3( O
) ）和 QE!（ 25( O

) ）分子［!5，!.］，"R（!!!）［!<］和 S$
（!5( 4 ）［!?］自由基等的振动能级、振动经典转折点、

?67< 物 理 学 报 .? 卷



惯性转动常数和离心畸变常数，所得结果与已有的

实验结果都非常相符 ! 这些计算结果都证明了作者

所编制的 "#$%$&’ 计算程序是可靠的 ! 据此可以推

断，表 (、表 ) 所列的计算结果也都是可靠的 !

表 ( **+,（-）.&/0122134)5 理论水平下 +,（!6!）自由基（ " 7 8

!!!

）的振动能级、经典转折点、惯性转动常数

" #（"）.29: ; $9<’ .’9 $9&= .’9 %".29: ; " #（"）.29: ; $9<’ .’9 $9&= .’9 %".29

!!!

: ;

8 >(?@>() 8@;6)AA 8@;((B> (@CC)C)6 ;6 68(B;@;

!!!

A8 8@;8;CC 8@6;A8) A@?C;8>;

; 6C8B@C>? 8@;;>B6 8@;)A?> (@BC)(); ;A 6;BB>@

!!!

C8( 8@;8;;) 8@6;C)> A@)?(>))

6 (?6>@B>A 8@;;?6( 8@;?8(C (@?CB;A? ;( 6A86C@

!!!

A(8 8@;88(B 8@66(A> A@((6B>B

A ?(;6@8B( 8@;;A?A 8@;??(? (@)>8;BA ;) 6(6;A@

!!!

88B 8@8>>C? 8@6A8)6 A@A;A6(8

( C;)A@>A8 8@;;;)6 8@;B;>> (@(>A>8C ;? 6)A6>@

!!!

(;8 8@8>>A8 8@6AB;8 A@;B((?8

) >C)(@A(( 8@;8>B( 8@;BB6B (@A>BB(> ;B 6?AB6@

!!!

6(> 8@8>CB> 8@6((6? A@86A>6>

? ;;);6@;8A 8@;8C68 8@;C6AC (@A8;;(6 ;C 6BAA(

!!!

@>() 8@8>CA( 8@6)668 6@C)B>AA

B ;A;6)@C;6 8@;8?C( 8@;CB(6 (@68A)); ;> 6C68C

!!!

@>B> 8@8>B>( 8@6?;6B 6@?B8)B8

C ;(?>A@C>8 8@;8)?( 8@;>6(6 (@;8(((6 68 6C>C6
!!!

@?68 8@8>B)> 8@6B68( 6@();A)6

> ;?6;(@)?) 8@;8()? 8@;>B(( (@88A6?) 6; 6>?AB
!!!

@>C? 8@8>BA8 8@6C)C; 6@;BBB)8

;8 ;B?C)@C)) 8@;8A)C 8@686)A A@C>>(A; 66 A8;(

!!!

;@AB? 8@8>B8C 8@A8?)6 ;@BB)6(8

;; ;>;8)@)(8 8@;86?> 8@68BB; A@B>66CC

表 ) **+,（&）.&/0122134)5 理论水平下 +,（!6!）自由基（ " 7 8）的离心畸变常数

" ’".;8 : ( 29: ; (".;8 : > 29: ; )".;8 : ;( 29: ; *".;8 : ;> 29: ; +".;8 : 66 29: ; ,".;8 : 6B 29: ;

8 ;@A;(CBA 6@AA;A?6 : ;@A>A>8A : B@A)A(AA : ;@B)))>? B@6?8BC)

; ;@6C;6;C 6@66?A?) : A@A)6?AB : 6@;>C)?? : ;@;?(?;; (@8A?8CB

6 ;@6)A)?> 6@;86;)B : (@CC(?(( 6@8)B)6) : ;@88?>B> ;@A)6B)>

A ;@6A;(C> ;@>?(ABB : ?@;()6(C (@BA(CA> : ;@;6;C(B : 8@C?;6BA

( ;@6;(?A) ;@C;);66 : B@6?;>)6 )@(C8(B) : ;@(AA>;) : A@;?88B(

) ;@686B?B ;@?)ACB) : C@A(()B? A@>B?A)C : ;@>A;>>> : ?@A(;?>?

? ;@;>)B?( ;@(BB>?) : >@(>???; : 8@6)A;(C : 6@??;AB> : ;;@)6C6B

B ;@;>A?AA ;@6C6??; : ;8@C6C;B : C@8;B?;6 : A@BA6AB8 : 68@(C;)B

C ;@;>?)A8 ;@8?8>;( : ;6@(B;8; : 68@?>6B6 : )@A)8BB> : A?@6)6(C

> ;@68(BC; 8@C86B86 : ;(@?88?C : (8@)>C)> : B@CC(CCA : ?(@(CC?;

;8 ;@6;C>6B 8@(>AC(? : ;B@(?>)8 : B;@?BBC> : ;6@886>> : ;;?@68;B
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!" 总弹性截面与各分波截面

利用表 # 给出的相互作用势，先使用 $%&’()*
算法在边界条件（#）下求方程（+）的数值解，得到

第 ! 个分波的径向波函数 "!（ #）, 获得径向波函数

"!（ #）后，再利用（!）式求出基态 - 原子和基态 . 原

子沿 -.（$#!）自由基的相互作用势弹性碰撞时的

各分波相移，进而利用（/）式和（0）式计算各分波的

弹性截面和总弹性截面 , 在 +"1 2 +13 ++—+"1 2 +13 !

4 , % ,的范围内得到的总弹性截面随碰撞能量的变化

曲线见图 +，5，6，7，8 及 9 分波的弹性截面随碰撞

能量的变化曲线分别见图 #、图 : 和图 ! ,
由图 + 显见，在很低的能量下基态 - 原子和基

态 . 原子沿 -.（$#!）自由基的相互作用势弹性碰

撞时的总弹性截面的值是很大的 , 而且当碰撞能量

低到一定程度、比如低于 +13 0 4 , % ,时，这一截面值

基本保持为常数 , 主要是因为在这一能区，5 分波

的截面非常大，但 6，7，8 及 9 分波的截面都非常

小、甚至为零，因此 5 分波的弹性截面处于绝对控

制地位 , 这可以从图 #、图 : 及图 ! 中清楚地看出 ,

图 + 基态 - 和 . 原子沿 -.（$#!）自由基的相互作用势碰撞时

的总弹性截面随碰撞能量的变化曲线

图 # 给出的是 5 分波的弹性截面随碰撞能量的

变化曲线 , 在这一曲线上除 /"#; 2 +13 / 4 , % ,处有一

很弱的形状共振外，不存在其他共振结构 , 由于这

一形状共振的强度非常微弱，它被完全湮没在较强

的总弹性截面中 ,
图 : 给出的是 6 分波的弹性截面随碰撞能量的

变化曲线 , 与图 # 不同，这里存在着一处明显的形

图 # 基态 - 和 . 原子沿 -.（$#!）自由基的相互作用势碰撞时

的 5 分波截面随碰撞能量的变化曲线

状共振，位于 +"#; 2 +13 / 4 , % , 处 , 由于 5 分波截面

在这一能量处太强且无结构，从而导致 6 分波的这

一形状共振湮没在较强的 5 分波截面中，不能在图

+ 所示的总截面图中表现出来 ,
计算表明，当碰撞能量低于 +13 < 4 , % ,时，只有

5 分波对总截面有贡献；当碰撞能量低于 +13 ; 4 , % ,
时，虽然 6 分波的截面不为零，但与强大的 5 分波

截面 相 比 显 得 微 不 足 道；当 碰 撞 能 量 低 于 +13 /

4 , % ,，除 5，6，7 分波外，其他分波对总截面基本无

贡献 , 这从图 #、图 : 和图 ! 中可以清楚地看出 ,

图 : 基态 - 和 . 原子沿 -.（$#!）自由基的相互作用势碰撞时

的 6 分波截面随碰撞能量的变化曲线

图 ! 给出了 7，8，9 分波的弹性截面随碰撞能

量的 变 化 曲 线 , 从 图 ! 可 以 看 出，这 些 分 波 在
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!"# $—!"# % & ’ ( ’能区内的碰撞都存在着一个强度不

一、位置略有差异的形状共振 ’ 详细的计算表明，

这些形状共振分别位于 )*!+" , !"# % & ’ ( ’，%*-.- ,
!"# %& ’ ( ’及 +*/"/ , !"# % & ’ ( ’位置处 ’ 相比于总弹性

截面，这些形状共振的强度都很弱，因而都没能在

图 ! 中表现出来 ’

图 $ 基态 0 和 1 原子沿 01（!.!）自由基的相互作用势碰撞时

的 2，3 和 4 分波截面随碰撞能量的变化曲线

对于高于 4 分波的弹性散射，计算表明在本文

所研究的能区内已无任何共振结构存在；对于 " 5
!" 及其以上分波的弹性散射，其截面的值已接近

零、因而对总弹性截面也无贡献 ’
作者已利用本文所使用的计算程序研究了低温

及超低温下两个基态 67 原子沿 67. 分子基态相互作

用势的弹性碰撞［./］，得到的结果与实验结果相当一

致 ’ 这说明本文使用的计算程序是准确的 ’ 从上面

的分析看，本文得到的 01（!.!）自由基的相互作

用势也是准确的 ’ 因此，尽管没有低温及超低温下

的弹性碰撞实验结果及其他理论计算结果作为比

较，但依据这些分析，作者有理由相信本文在低温

及超低温下得到的总弹性截面及各分波截面数据都

是准确的 ’

% * 结 论

本文利用 8801（9）理论及 1(:7:4 等的相关一

致基 ;;<=>#? 和 &(4<;;< =>#?（# 5 .，)，$，%），对

01（!.!）自由基的平衡核间距、谐振频率及相互作

用势进行了计算，并在 8801（9）@&(4<;;<=>%? 理论

水平下仔细计算了 01（ !.!）自由基的光谱常数

$"，$A， %A，"A，#A， &" 及 &A ’ 其 值 分 别 为

)*B%-)" A>，)*--BB/ A>，"*!)$.$ ;C# !，!/)+*)-.
;C# !，"*"//!/ ;C# !，$*++%+% ;C# ! 和 $*++-. ;C# !，

均与已有的实验结果相符很好 ’ 利用 8801（9）@&(4<
;;<=>%? 理论水平下的相互作用势，通过数值求解

双原子分子核运动的径向薛定谔方程，找到了 ’ 5
" 时 01（!.!）自由基存在的全部 .) 个振动态，完整

地求出了每一振动态的振动能级、振动经典转折点、

惯性转动常数和离心畸变常数，其值均与实验结果

较为相符 ’ 通过数值求解原子<原子碰撞的径向薛

定谔方程，首次得到了基态 0 原子和基态 1 原子沿

01（!.!）自由基的势能曲线弹性碰撞时的总截面

和各分波截面，得出了总弹性截面的形状主要由 D
分波截面确定的结论 ’ 由于总截面太强而各分波的

形状共振太弱，致使总弹性截面在所研究的能区内

无形状共振存在 ’ 同时计算也表明，在所研究的能

量范围 内 " 5 !" 及 其 以 上 的 分 波 对 总 截 面 已 无

贡献 ’

［!］ EADA:2A 0 F，GH:AII&D J E .""! ’ ’ ()*+ ’ ,)-. ’ !!" .!-+

［.］ K&C&C(H& L，M&N&4(;O7 M，E724N&P 0 9 .""" /.0123)-. ’ ’ ’ "#$

6))

［)］ E&C E 0，QAH:&RO S J，T:4IAC&: E，QH&(IR U V !//% ’ ’ 42" ’

53*6012.6 ’ !%# )$

［$］ 8W:R7:ARR7 E T，Q&IXW Q Y，6AA K 9 !//! ()*+ ’ ,)-. ’ 7*00 ’ !$#

$""

［%］ QAH:&RO S J，YC&:W 9，VW:4 F !/+) ’ ’ 42" ’ 53*6012.6 ’ &$ ."

［B］ 0A:AXWN7RD;O U，VAH:AH Z U，EWDC(D S，EA7:D;O T Y，G[A7I 0 >

!/+% ’ ’ ()*+ ’ ,)-. ’ $’ $BB!

［-］ Z7H&R& 0，K&:&7 9，2A UW:4 V Y，[&X&\7C& 9，Z7H&W M .""$ ’ ’

()*+ ’ ,)-. ’ !#( )./-

［+］ S&HX U M，0(: Z !//. ()*+ ’ ,)-. ’ 7*00 ’ !&) $+%

［/］ QH(:& S U，Z7HD;O ] !/+- 42" ’ ,)-. ’ *! !)%/

［!"］ 8&2A S T，Z(W V F !/B- ’ ’ ()*+ ’ ,)-. ’ )% B$/

［!!］ E&CD&P 1 Y !/%. ’ ’ ()*+ ’ ,)-. ’ #( !/."

［!.］ S&RO&X 8 F，S&ICAH Z Q !/B/ ’ ’ 42" ’ 53*6012.6 ’ ’# !%-

［!)］ Z(^AH M S，ZAH_^AH4 ] !/-/ 42"*68"91 53*6019 9#: 42"*68"91

50186081*，>WI ’$ (2#.09#0. 2; $<902+<6 42"*68"*.（[AN KWHX：>&:

[WDRH&:2 EA7:OWI2）= %/"

［!$］ QH(:& S U，Z7HD;O ] !/+- 42" ’ ,)-. ’ *! !)%/

［!%］ EADA:2A 0 F，GH:AII&D J E .""! ’ ’ ()*+ ’ ,)-. ’ !!" .!-+

［!B］ E&4O&‘&;O&H7 M，9H(;XD ] V，SW=IA U Y，ZA&2<]WH2W: F !/+/

()*+ ’ ,)-. ’ 7*00 ’ !"% $-/

!%B-!! 期 施德恒等：基态 0 和 1 原子的低能弹性碰撞及 01（!.!）自由基的准确相互作用势与分子常数



［!"］ #$%$&’() * +，*$),-.. / +，01))2)3 4 5 !667 ! 8 "#$% 8 &#’( 8

!! !679
［!:］ #$%$&’() * +，;(() 0 <，01))2)3 4 5 !66= ! 8 &#’( 8 "#$% 8

"## "=!9
［!6］ 01))2)3 4 5 !6:6 ! 8 &#’( 8 "#$% 8 !# !99"
［>9］ ?@2 0 5，A@-)3 B #，?1) B C，D21 E C，A@1 A D，F- 5，E-)3 G

0 >99: &#)* 8 "#$% 8 H "$ 7I":
［>!］ JK%L /，0-.3-&)( + !66= "#$% 8 +’, 8 + %# =:>"
［>>］ C&2’M@ F B，4&1MN’ O ;，?M@.$3$. 5 H，?M1’$&2- O <，/(PP F +，

J@$$’$Q-) B /，B& F()%3(Q$&R B +，S&$T$) 4，*1,2) * U，H1&-)%

B J，F2..-Q B F，VR$)3-& ? ?，4(Q-’2 B，H-&()$ S，F$))1MM2 H，

J(’’2 F，?M-.Q-)2 O，/$3- U，#$%$&’’() O +，U-N-%’1W2 5，5-,-

F，<@-&- F，4(R(%- *，C1N1,- /，5-’$3-X- B， V’@2,- F，

U-N-W2Q- 4，5(),- E，*2%-( Y，U-N-2 5，*.$)$ F，D2 G，*)(Z B

<，5&-%M@2-) 5 #，J&(’’ B H，+,-Q( J，B-&-Q2..( B，O(Q[$&%’ /，

?%&-%Q-)) / <，E-\R$T Y，+1’%2) + B，J-QQ2 /，#(Q$..2 J，

YM@%$&’N2 B ;，+R-.- # E，F(&(N1Q- *，S(%@ O +，?-.T-,(& #，

0-))$)P$&3 B B，A-N&\$X’N2 S O，0-[[&2M@ ?，0-)2$.’ + 0，?%&-2)

F J，C-&N-’ Y，F-.2MN 0 *，/-P1MN + 0，/-3@-T-M@-&2 *，

C(&$’Q-) B H，Y&%2\ B S，J12 ]，H-P(1. + O，J.2^^(&, ?，

J2(’.(X’N2 B，?%$^-)(T H H，D21 O，D2-’@$)N( +，#2’N(&\ #，

*(Q-&(Q2 V，F-&%2) / D，C(Z 0 B，*$2%@ 4，+._D-@-Q F +，#$)3

J E，U-)-R-NN-&- +，J@-..-M(QP$ F，O2.. # F ;，B(@)’() H，

J@$) ;，;()3 F ;，O()\-.$\ J，#([.$ B + >99‘ O-1’’2-) 97

/$T2’2() 0!（#2%%’P1&3@ #+：O-1’’2-) V)M8）

［>7］ ?@2 0 5，?1) B C，A@1 A D，F- 5，E-)3 G 0 >99: -./0 "#$% 8

1)* 8 %$ !I‘（2) J@2)$’$）［施德恒、孙金锋、朱遵略、马 恒、杨

向东 >99: 物理学报 %$ !I‘］

［>=］ +31-,( +，#-)2-31- F !66> ! 8 &#’( 8 "#$% 8 !& !>I‘
［>‘］ ?@2 0 5，F- 5，?1) B C，A@1 A D，D21 E C，E1 H 5 >99" ! 8

234 8 1/56./ 8（7#’3.#’(）’() "!
［>I］ 5$&\P$&3 O !6‘! 234’.6405 18’./50 0*9 234’.6405 1/56./65’，S(. 8 !

（U$X E(&N：S-) U(’%&-), /$2)@(.,）M@-[% 87
［>"］ ?@2 0 5，A@-)3 B #，?1) B C，D21 E C，A@1 A D，E1 H 5 >99: ! 8

234 8 1/56./ 8（7#’3.#’(）’&# !9!
［>:］ ?@2 0 5，A@-)3 B #，D21 E C，?1) B C，A@1 A 5 >99: :*/ 8 ! 8

;60*/6( &#’( 8 "#! >9>
［>6］ ?1) B C，A@-)3 B J，;-)3 B F >99I &#)* 8 "#$% 8 "% ‘7!

>‘I" 物 理 学 报 ‘: 卷



!"#$%&’ ’(""&$&() *+%,++) - #). / #%(0$ #% "(, %+01+2#%32+$ #).
#’’32#%+ #)#"4%&’ &)%+2#’%&() 1(%+)%&#" #). 0("+’3"#2

’()$%#)%$ (5 %6+ -/（!!!）2#.&’#"!

!"# $%&’%()*）+ ,"-() .#(&/#()0） !1( .#(&2%()*） 3#1 41&2-()*） ,"1 ,1(&35%*）

*）（!"##$%$ "& ’()*+,* - ./&"0123+"/ 4/%+/$$0+/%，5$/2/ 6"012# 7/+8$0*+3)，9+/:+2/% 67899:，!(+/2）

0）（!"##$%$ "& ’()*+,* - 4#$,30"/+, 4/%+/$$0+/%，9+/)2/% 6"012# 7/+8$0*+3)，9+/)2/% 6;6999，!(+/2）

（<%=%#>%? @ .-(1-AB 099@；A%>#C%? D-(1C=A#EF A%=%#>%? G 2%HA1-AB 099@）

IHCFA-=F
J"% %K1#L#HA#1D #(F%A(1=L%-A C%E-A-F#M(C，"-ADM(#= NA%K1%(=#%C -(? #(F%A-=F#M( EMF%(F#-LC "->% H%%( =-L=1L-F%? HB %DELMB#()

F"% OO!$（J）F"%MAB #( =MDH#(-F#M( P#F" F"% C%A#%C MN F"% =MAA%L-F#M(& =M(C#CF%(F H-C#C C%FC，==&EQ/, -(? -1)&==&EQ/,（/ R 0，

8，6，7），MN $1((#() -(? =M&PMAS%AC T J"% EMF%(F#-L %(%A)B =1A>%C -A% -LL N#FF%? FM F"% U1AA%LL&!MAH#% N1(=F#M(C，P"#=" -A% 1C%?
FM ?%F%AD#(% F"% CE%=FAMC=ME#= E-A-D%F%AC T IF F"% OO!$（J）V-1)&==&EQ7, L%>%L MN F"%MAB，F"% >-L1%C MN ;9，;%，<%，!%，"%，

=9 -A% 8W;7:89 %Q，8W::;;@ %Q，9W*8606 =DX *，*@8GW8:0 =DX *，9W9@@*@ =DX *，6WGG7G7 =DX * -(? 6WGG:0 =DX *，

A%CE%=F#>%LB，P"#=" =M(NMAD -LDMCF E%AN%=FLB P#F" F"% ->-#L-HL% D%-C1A%D%(FC T Y#F" F"% -(-LBF#= #(F%A-=F#M( EMF%(F#-L MHF-#(%? -F
F"% OO!$（J）V-1)&==&EQ7, L%>%L MN F"%MAB，- FMF-L MN 08 >#HA-F#M(-L CF-F%C "-C H%%( EA%?#=F%? NMA F"% N#ACF F#D% P"%( F"% AMF-F#M(-L
K1-(F1D (1DH%A > #C C%F FM %K1-L Z%AM（ > R 9）HB CML>#() F"% A-?#-L !="A[?#()%A %K1-F#M( MN (1=L%-A DMF#M(T J"% =MDEL%F%
>#HA-F#M(-L L%>%LC，=L-CC#=-L F1A(#() EM#(FC，#(%AF#-L AMF-F#M( -(? =%(FA#N1)-L ?#CFMAF#M( =M(CF-(FC -A% A%EAM?1=%? NAMD F"% !$

（90#）EMF%(F#-L P"%( > R 9W J"% FMF-L -(? >-A#M1C E-AF#-L&P->% =AMCC C%=F#M(C -A% =-L=1L-F%? NMA F"% %L-CF#= =MLL#C#M(C H%FP%%(
F"% )AM1(?&CF-F% ! -(? $ -FMDC -F %(%A)#%C NAMD *W9 \ *9 X ** FM *W9 \ *9 X 6 - T 1 T P"%( F"% FPM -FMDC -EEAM-=" %-=" MF"%A -LM()
F"% !$（90#）#(F%A-=F#M( EMF%(F#-L T ]M C"-E% A%CM(-(=%C =-( H% NM1(? #( F"% FMF-L %L-CF#= =AMCC C%=F#M(C T J"% A%C1LFC C"MP F"-F
F"% C"-E% MN F"% FMF-L %L-CF#= =AMCC C%=F#M(C #C D-#(LB ?MD#(-F%? HB F"% *&E-AF#-L P->% -F >%AB LMP F%DE%A-F1A%C T ^%=-1C% MN F"%
P%-S(%CC MN F"% C"-E% A%CM(-(=%C =MD#() NAMD >-A#M1C E-AF#-L P->%C，F"%B -A% -LL =M>%A%? 1E HB F"% CFAM() FMF-L %L-CF#= =AMCC
C%=F#M(C T

"#$%&’()：%L-CF#= =MLL#C#M(，FMF-L =AMCC C%=F#M(，CE%=FAMC=ME#= E-A-D%F%A，DML%=1L-A =M(CF-(F
*+,,：8669，8*09O，8709_

!/AM‘%=F C1EEMAF%? HB F"% ]-F#M(-L ]-F1A-L !=#%(=% 2M1(?-F#M( MN O"#(-（_A-(F ]MT *9G:69;6）-(? F"% /AM)A-D NMA !=#%(=% a J%="(MLM)B b((M>-F#M(

J-L%(FC #( c(#>%AC#F#%C MN ’%(-( /AM>#(=%，O"#(-（_A-(F ]MT 099G’I!JbJ99G）T

+ d&D-#L：C=-FF%A#()e C#(-T =MDT =(

87;:** 期 施德恒等：基态 ! 和 $ 原子的低能弹性碰撞及 !$（90#）自由基的准确相互作用势与分子常数


