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运用质心变换+拟合方法，使用 ,-../00+12.34/势能函数拟合在对称性匹配微扰理论下精确计算 5/+56体系的相
互作用能数据，得到了 5/原子与同位素分子 56（76，86）复合物的相互作用势的解析形式 9完成了入射 5/原子能
量从 $’ :/;至 !#’ :/;时，5/+56（76，86）碰撞体系分波截面的密耦计算，获得了分波截面等信息，进一步讨论了
分波截面的变化趋势及特征，并确定了 5/+56（76，86）碰撞体系开始产生弹性和非弹性散射的有效相互作用范围 9
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! G 引 言

原子与分子间相互作用势的研究是原子分子碰

撞振动和转动激发研究的基础和前提［!，#］，提供一个

足够准确的势能面用于解释或预言散射计算中的可

观测数据是至关重要的 9惰性气体原子与卤化氢分
子的相互作用一直是众多实验和理论研究的课题 9
由于 56是卤化物中最简单的分子，而且 5/+56是
其中最具代表性的一个碰撞体系，所以，尽管能够获

得的散射实验数据很少［$，"］，但是理论研究仍然引起

了人们的持久兴趣［%—!*］9长期以来，人们注重了 5/
原子与 56分子相互作用势及散射的理论研究，而
对同位素分子 76，86等的理论研究［(，* ］却较少 9
我们用质心变换+拟合的方法［!)］构造了 5/ 原

子与同位素分子 56（76，86）在质心坐标系的相互
作用各向异性势，然后采用公认精确度高的密耦近

似方法［!<，#’］计算了 5/+56（76，86）碰撞体系的积分
截面，计算 5/+56（76）体系的结果与实验［"］和理论
研究［"，(］符合很好 9研究表明，我们构造的势模型较
好地描述了 5/+56（76，86）体系相互作用的各向异
性特征 9由于作者未见 5/+86同位素体系的散射实

验和分波截面理论研究的文献报道 9本文对 5/+56
（76，86）碰撞体系进行了分波截面的理论计算，描
述其变化的规律和特征，确定了该碰撞体系开始产

生弹性和非弹性散射的有效相互作用范围，为进一

步研究 5/+56（76，86）同位素体系在碰撞过程中的
传能作用等性质［#!］提供理论依据和参考 9

# G 计算方法

在 H2.B+IJJ/BK/4:/.近似下，对原子 ! 与双原
子分子 "# 的碰撞过程 ! L "#（ $!，%!）" ! L "#
（$"，%"），碰撞体系的总波函数#

（ L）
! （!，"）满足

1FK.M@4BC/.方程
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式中，" 是双原子分子中两核之间的相对位置矢量，
! 是入射原子 ! 相对靶分子 "# 质心的相对位置矢
量 9体系的 5>:40P2B算符为
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式中，%!，"#和%"#分别为总体系和双原子分子的约

化质量，*（(，)，F2E&）是碰撞体系的相互作用势，
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!"#!$ !·" %
根据密耦近似，得到从（ !"""）态跃迁到（ !#"#）态

的分波截面计算公式为
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其中 !，" 和& 分别表示分子的振动量子数、转动量
子数及其空间固定轴上的投影量子数，% 表示轨道
角动量量子数，$ 表示动量，# 表示总角动量量子
数，’#

!
#
"
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是跃迁矩阵元 %

* + 计算结果与讨论

!"#" $%&$’（(’、)’）体系的相互作用势

在 ,-.,/（0/，1/）碰撞体系中，由于忽略振动
激发的影响，使用刚性转子模型质心坐标系（23!"45
坐标），如图 &所示 % (6表示 ,-原子与 ,/分子质心
的距离，!6为 (6向量与 ,/分子键轴间的夹角；!6 $
78表示 ,-.,./的线形结构，!6 $ &978表示 ,-./.,的
线形结构，其中 ,/ 分子平衡键长取平衡值 ) $
7+7:&;9 <=［’’］%

图 & 原子与双原子分子碰撞的质心偏移几何图形

在 >"?<.@AA-<B-5=-?近似下，同位素替代分子不
影响分子中电子的运动状态，因而不改变原子 C分
子体系的相互作用势 %对于 ,-.,/（0/，1/）碰撞体
系，氢同位素原子的质量不同，将使 ,/分子键轴质
心向 * 方向发生偏移，其相互作用势不变，即

+（(，)，!）$ +（(6，)6，!6）， （)）
在图 &中，以 * 分别代表 ,，1原子表示质心偏移的
几何关系 % ,6点是双原子分子 ,/原质心位置，-6是
*（,）原子到原质心 ,6点的距离，, 点是双原子分
子 1/新质心位置，- 是 *（1）原子到新质心 , 点的

距离，% $ -6 C - 是质心偏移量 %经简单计算得到，
0/和 1/ 分子对 ,/ 分子的质心偏移量%分别为

7+77)&D <= 和 7+77D:) <=，质心偏移率%) 分别为

)+EEF和 9+;;F；1/分子对 0/分子的质心偏移量

%和质心偏移率%) 分别为 7+77*DD <=和 )+&&F %

我们使用在对称性匹配微扰理论 GHI1
（#J==-K?J.3L3AK-L A-?KM?43K5"< KB-"?J）方法下精确计
算 ,-.,/体系的相互作用能数据［9］，运用质心变换.
拟合方法构造了 ,-.,/（0/，1/）体系相互作用的各
向异性势解析表达式［&9］为

+（(，)，!）$ "
&7

&$ 7
+&（(，)）.&（!"#!）， （E）

式中 ) 为常数，径向系数 +&（(，)）$ +&（(）是与 (
有关的函数，.&（!"#!）为 N-O-<L?- 函数 %径向系数

+&（(）用五参数的 PM??-QQ.G"?45-势能函数［’*］进行非
线性最小二乘法拟合，拟合公式为

+（(）$ C /-（& ( 0&’ ( 0’’
’ ( 0*’

*）-RA（C 0&’），
（;）

其中，’$ ( C (-，( 是 ,-原子与 ,/（0/，1/）分子
质心之间的距离，/-，(-，0&，0’，0* 是拟合参数 %

图 ’ ,-.,/（0/，1/）碰撞体系相互作用势特征参数随方位角的

变化

在图 ’中，描绘了 ,-.,/（0/，1/）碰撞体系相互
作用各向异性势 +（(，)，!）的势阱位置 (=、势能零

点位置 (7 和球平均势 +7（(）的势阱位置 (=（+7）、

势能零点位置 (7（+7）等特征参数随方位角!的变
化曲线 %以各向异性势 +（(，)，!）和球平均势 +7

（(）的特征参数为参考，可以将 ,-.,/（0/，1/）碰撞
体系的相互作用势大致分为四个区域：吸引区、排斥

.吸引区、软排斥区和硬排斥区 %当 (# (=（ +7）时
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的区域为吸引区，在吸引区中 !! !!（""）的附近，

有少部分的排斥#吸引作用区域，仍然为吸引势能作
用 $当 !"（""）"! % !!（""）时的区域为排斥#吸引
区，在排斥#吸引区中 ! % !!（""）的附近，有少部分

的吸引区域，在 !! !"（""）的附近，有少部分的排

斥作用区域 $当 !"（!& ’(")）" ! % !"（ ""）时的区

域为软排斥区，在软排斥区中 ! % !"（""）的附近有

少部分的吸引#排斥作用区域 $当 ! % !"（!& ’(")）
时的区域为硬排斥区，在该区域中，*+#*,（-,，.,）
碰撞体系的方位角!从 ")—’(")的相互作用势能值
均大于零，为排斥势能作用 $将 *+#*,（-,，.,）碰撞
体系相互作用的四个区域的特征参数列于表 ’中 $

表 ’ *+#*,（-,，.,）碰撞体系相互作用区域的特征参数

碰撞体系 吸引区/0! 排斥#吸引区/0! 软排斥区/0! 硬排斥区/0!

*+#*, !!"12’34 "15677—"12’34 "1532(—"15677 ! % "1532(

*+#-, !!"12’47 "15673—"12’47 "153("—"15673 ! % "153("

*+#., !!"12’46 "15674—"12’46 "158’7—"15674 ! % "158’7

!"#" 分波截面的计算

我们用密耦方法计算了在 *+#*,，*+#-, 和
*+#.,拟合势下，入射 *+原子能量从 2" !+9至 ’5"
!+9时分别与基态同位素分子 *,，-,和 .,碰撞的
弹 性 分 波 截 面 :;<=（+>?@ABC D?EAB?> CEF@@
@+CABF0）"#

$
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$
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@+CABF0）"#

$
# & "，%# & "#$

$
& "，%

$!
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和总分波截面 .;<=（AFA?> D?EAB?>

CEF@@ @+CABF0）"（.;<=）&"（:;<=）I"（H;<=）$在计
算结果中仅列出了当入射 *+ 原子能量分别为 3"
!+9，7" !+9和 ’5" !+9时，*+#*,（-,，.,）碰撞体
系分波截面的信息，根据计算结果和分析，进一步讨

论了分波截面随量子数 # 变化的规律，并结合经典
碰撞理论讨论了分波截面等与碰撞参数的对应关系

及散射特征 $
2 151’1 分波截面随量子数 # 的变化特征
图 2是 *+#*,（-,，.,）碰撞体系总分波截面随

量子数 # 的变化曲线 $图中曲线 &，’ 和 ( 分别表示
*+原子入射能量分别为 3" !+9，7" !+9和 ’5" !+9
时，对应的尾部效应极大值，&J，’J和 (J分别表示在
振荡最大值与尾部效应极大值间的极小值 $从图 2
中可以看出，在同一入射能量时，*+原子与同位素
分子 *,（-,，.,）碰撞的总分波截面随量子数 # 的
变化曲线基本重合，即在振荡区的各级振荡幅度和

尾部效应的分波截面值基本相同，最大偏差仅为 K
"15( &5

"；振荡区的极大值和极小值的位置，尾部效

应极大值位置和在振荡区的最大值与尾部效应极大

值位置间的极小值位置及收敛分波（取分波截面小

于 ’"L 4 &5
" 为收敛值）与对应的量子数 # 值基本相

同 $随着入射能量的增加，*+#*,（-,，.,）碰撞体系
总分波截面的各级振荡极大值和尾部效应极大值逐

渐减小，同时，在振荡区的极大值和极小值的位置、

尾部效应极大值位置、极小值位置和收敛分波与对

应的量子数 # 随入射能量的增加而增加 $从以上得
出，*+#*,（-,，.,）碰撞体系的总分波截面随量子数
# 的变化具有相同的规律，其中，*+#*,碰撞体系与
文献［’8，’6］的结果是一致的 $

图 2 *+#*,（-,，.,）碰撞体系总分波截面随量子数 #的变化

图 4是 *+#*,（-,，.,）碰撞体系非弹性分波截
面随量子数 # 的变化曲线 $从图中可以看出，在同
一入射能量时，*+原子与同位素分子 *,（-,，.,）碰
撞的非弹性分波截面在振荡区均没有振荡现象，仅

有一个分波截面最大值峰和较小的尾部效应 $其中，
*+#*,碰撞体系有明显较小的尾部效应，而 *+#-,
和 *+#.,碰撞体系的尾部效应特征不明显 $当入射
*+原子能量分别为 3" !+9，7" !+9和 ’5" !+9时，
*+#*,碰撞体系非弹性分波截面的最大值分别为

8("2 物 理 学 报 3(卷



图 ! "#$"%（&%，’%）碰撞体系非弹性分波截面随量子数 ! 的变

化

()*+, "*
,，()-!. "*

, 和 ()-,! "*
,，"#$&% 和 "#$’% 碰

撞体系非弹性分波截面的最大值分别为 ,)/0/ "*
,，

,).** "*
,，,).!, "*

, 和 ,)!*+ "*
,，,)0-, "*

,，,)0+1 "*
, 2

在同一入射能量时，"#$"%（&%，’%）碰撞体系非弹性
分波截面最大值从大到小的次序是："#$"% 3 "#$&%
3 "#$’%2计算结果表明，在入射 "# 原子能量较低
时，"#$"%碰撞体系的非弹性分波截面最大值随入
射能量的增加而增大，当达到最大时，随着入射能量

的增加，"#$"%碰撞体系的非弹性分波截面最大值
有逐渐减小的趋势；而 "#$&%和 "#$’%碰撞体系的
非弹性分波截面最大值随着入射能量的增加而

增大 2

图 0 "#$"%（&%，’%）碰撞体系弹性、非弹性和总分波截面随量

子数 !的变化

图 0是 "#$"%（&%，’%）碰撞体系弹性、非弹性和
总分波截面随量子数 ! 的变化曲线 2从图中可以看
出，在同一入射能量时，"#$"%（&%，’%）碰撞体系非

弹性分波截面对总分波截面的贡献较小，弹性分波

截面对总分波截面的贡献较大，并与总分波截面随

量子数 ! 的变化具有相同的规律和特征，碰撞体系
主要表现为弹性散射 2
- )*)*) 分波截面随碰撞参数 #$ 的变化特征

由于 "%（&%，’%）分子散射前处于 %! 4 ,的转动
态，碰撞体系的总角动量量子数 ! 等于入射通道的
轨道角动量量子数 $，而 $ 可与经典碰撞中的碰撞参
数 #$ 通过以下近似公式相联系

［*!］：

#$ !
$"
& 4 $"

*#" ’
， （.）

其中，#是 "#$"%（&%，’%）体系的约化质量，’ 是碰
撞能量 2由此可以得到总角动量量子数 !，分波截面
的位置及相互作用势与碰撞参数 #$ 的对应关系 2

图 / "#$"%（&%，’%）碰撞体系弹性分波截面和相互作用势随碰

撞参数 #$ 的变化

图 /是 "#$"%（&%，’%）碰撞体系的弹性分波截
面和相互作用势随碰撞参数 #$ 的变化曲线，并将弹

性分波截面的最大值、极小值、尾部效应极大值和收

敛分波与对应的量子数 ! 值及碰撞参数 #$ 的比较

列于表 *中 2
从图 /和表 *中可以看出，"#$"%（&%，’%）碰撞

体系的弹性分波截面在振荡部分的各级极大值和极

小值位置都对应于较小的碰撞参数，均在硬排斥区，

这是由硬排斥势产生有规律性的振荡散射 2弹性分
波截面的尾部效应极大值对应的碰撞参数均处于排

斥$吸引区，其尾部效应的范围是从分波截面极小值
至收敛分波，对应的碰撞参数平均值的范围分别是

"#$"%碰撞体系为 ,)*!+1—,)/(+0 56，"#$&% 碰撞
体系为 ,)*!11—,)/(.( 56，"#$’% 碰撞体系为
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表 ! "#$"%（&%，’%）碰撞体系弹性分波截面的最大值、极小值、尾部效应极大值和收敛分波与对应的量子数 !及碰撞参数 "# 的比较

碰撞体系
() *#+ ,) *#+ -!) *#+

! "# ./* 0123.$!) ! "# ./* 0123.$!) ! "# ./* 0123.$!)

最大值

"#$"% -4 )5!)-( -4546) !( )5!)47 -65))) !, )5!),7 --5,,)

"#$&% -4 )5!))8 -,5(6) !( )5!)84 -6547) !, )5!)48 -!588)

"#$’% -4 )5!))) -,57)) !( )5!)8) -(5)!) !, )5!)4) -!544)

极小值

"#$"% !! )5!679 )5)!6 9) )5!()9 )5))9 9( )5!(!, )5))9

"#$&% !! )5!6(9 )5))6 9) )5!6,9 )5)-6 9( )5!(-, )5))9

"#$’% !! )5!666 )5)), 9) )5!646 )5)66 9( )5!(-) )5)-7

尾部极大

"#$"% !8 )59)!9 -)5))) 97 )59))6 656,4 6! )59)9( 95))4

"#$&% !8 )59)-- ,544, 97 )5!,,! 65668 6! )59)!9 !5,47

"#$’% !8 )59))) ,586( 97 )5!,4- 659,! 6! )59)-! !5,7-

收敛分波

"#$"% (7 )57!7, 86 )57-8( 4( )57-6!

"#$&% (7 )57!66 86 )57-() 4( )57--4

"#$’% (7 )57!!- 86 )57-!4 4( )57),7

)5!68,—)57-64 /*:为研究相互作用势区域对产生
尾部效应的作用机理，定义相互作用势区域对产生

尾部效应贡献的相对强度 % 为

% ;!
"

$
!"#

<"#!
&

’
!"#

<"#， （4）

（4）式中，!"#
为对应碰撞参数 "# 的分波截面值；’，&

分别为分波截面极小值和收敛分波对应的碰撞参数

"#；$，" 分别为产生尾部效应的相互作用势区域对
应的碰撞参数 "# :经数值积分得出相互作用势的吸
引区、排斥 =吸引区、软排斥区和硬排斥区对产生弹
性分波截面尾部效应贡献的相对强度 ! 平均值分
别为 (956>，9(5,>，-)5(> 和 )5!> :计算结果表
明，相互作用势产生弹性分波截面的尾部效应主要

在吸引区和排斥$吸引区，可以说明，弹性分波截面
的尾部效应主要是由相互作用势的吸引作用产生的

散射现象 :
当入射 "#原子能量分别为 () *#+，,) *#+和

-!) *#+时，"#$"%（&%，’%）碰撞体系的弹性收敛分
波对应的碰撞参数平均值分别为 )57-,( /*，)57-8-
/*和 )57-64 /*，此时 "#$"%（&%，’%）碰撞体系相互
作用的各向异性势 (（)，*，"）和球平均势 ()（)）的
势能值平均分别约为 = )599 ?*= -（" ; )@），= )59-

?*= -（" ; ,)@），= )56! ?*= -（" ; -4)@）和 = )599
?*= -，仅是各向异性势 (（)，*，"）和球平均势 ()

（)）势阱深度的百分比分别约为 )544>（" ; )@），
-577>（"; ,)@），-5-7>（"; -4)@）和 -569> :因此，
可以认为弹性收敛分波对应的碰撞参数 "#，即为 )
值，分别是 "#$"%（&%，’%）碰撞体系开始产生弹性
散射时有效的相互作用范围，其大小的顺序是 "#$
"% A "#$&% A "#$’%:从表 ! 中还可以看出，在同一
入射能量时，随着氢同位素原子质量增加，"%（&%，
’%）分子质心向分子的键中心方向移动，"#$"%（&%，
’%）碰撞体系弹性分波截面的最大值、极小值、尾部
效应极大值和收敛分波所对应的碰撞参数逐渐减

小 :因此，由于质心偏移，"#原子与 "%（&%，’%）分子
碰撞发生弹性散射的有效相互作用范围依次逐渐

减小 :
当入射 "#原子能量为 -!) *#+时，"#$"%，"#$

&%和 "#$’%碰撞体系可产生从基态跃迁的转动激
发态$态分波截面数分别为 7，4 和 -)5 以下我们仅
讨论前三个分波截面值较大的转动激发态$态分波
截面，即分别为 +# ; )" +$ ; -，+# ; )" +$ ; !和 +# ; )

" +$ ; 9跃迁的转动激发态$态分波截面随碰撞参数
"# 的变化 :
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图 ! "#$"%碰撞体系的转动激发态$态分波截面和相互作用势
随碰撞参数 !" 的变化

图 !是 "#$"%碰撞体系的转动激发态$态分波
截面和相互作用势随碰撞参数 !" 的变化曲线 &从图

!中可以看出，"#$"%碰撞体系的转动激发态$态分
波截面最大值对应的碰撞参数均处在硬排斥区，是

由硬排斥势产生的散射，而在排斥$吸引区和吸引区
有相对较小的尾部效应 &在同一入射能量时，"#$"%
碰撞体系的转动激发态$态分波截面最大值!’()从

大到小的次序是!’()（ #" * +! ## * ,）-!’()（ #" * +!
## * .）-!’()（ #" * +! ## * /）&随着入射能量的增加，
"#$"%碰撞体系 #" * +! ## * , 跃迁的转动激发态$
态分波截面最大值逐渐减小，对应的碰撞参数向增

大的方向移动，而 #" * +! ## * .和 #" * +! ## * /跃
迁的转动激发态$态分波截面最大值逐渐增加，对
应的碰撞参数也向增大的方向移动 &在 "#$"%碰撞
体系的转动激发态$态分波截面中，#" * +! ## * ,跃
迁的转动激发态$态分波截面为主要的贡献 &
图 0是 "#$1%碰撞体系的转动激发态$态分波

截面和相互作用势随碰撞参数 !" 的变化曲线 &从图

0中可以看出，"#$1%碰撞体系 #" * +! ## * ,和 #" *
+! ## * /跃迁的转动激发态$态分波截面最大值对
应的碰撞参数均在硬排斥区，是由硬排斥势产生的

散射，而在相互作用势的排斥$吸引区和吸引区有较
小的尾部效应 &但是，#" * +! ## * .跃迁的转动激发
态$态分波截面在硬排斥区有一个极大值峰，还在软
排斥区（!""+2.!3/ 4’）有一个明显的尾部效应极
大值 &随着入射能量的增加，"#$1%碰撞体系的 #" *
+! ## * ,跃迁的转动激发态$态分波截面的最大值
逐渐减小，#" * +! ## * /跃迁的转动激发态$态分波

图 0 "#$1%碰撞体系的转动激发态$态分波截面和相互作用势
随碰撞参数 !" 的变化

图 5 "#$6%碰撞体系的转动激发态$态分波截面和相互作用势
随碰撞参数 !" 的变化

截面的最大值逐渐增大，对应的碰撞参数均向增大

的方向移动；而 #" * +! ## * .跃迁的转动激发态$态
分波截面，在硬排斥区的极大值随着入射能量的增

加而增加，在软排斥区的尾部效应极大值随着入射

能量的增加而减小 &
图 5是 "#$6%碰撞体系的转动激发态$态分波

截面和相互作用势随碰撞参数 !" 的变化曲线 &从图

5中可以看出，"#$6%碰撞体系 #" * +! ## * ,和 #" *
+! ## * /跃迁的转动激发态$态分波截面最大值对
应的碰撞参数均在硬排斥区，并且 #" * +! ## * ,跃
迁的转动激发态$态分波截面最大值较小，其尾部效
应均不明显 &而 #" * +! ## * .跃迁的转动激发态$态
分波截面在硬排斥区的极大值不明显，但在软排斥

区（!""+2.!// 4’）有一个较大的尾部效应极大值 &
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随着入射能量的增加，!"#$%碰撞体系 !! & ’! !" & (

跃迁的转动激发态#态分波截面的最大值逐渐增加，
对应的碰撞参数向增大的方向移动；!! & ’! !" & )

跃迁的转动激发态#态分波截面的最大值随入射能
量的增加变化不明显 *而 !! & ’! !" & +转动激发态#
态分波截面在软排斥区的尾部效应极大值随着入射

能量的增加而减小 *在 !"#$%碰撞体系的转动激发
态#态分波截面中，!! & ’! !" & (跃迁的转动激发态

#态分波截面为主要的贡献 *
图 )’是 !"#!%（,%，$%）碰撞体系的总分波截面

和相互作用势随碰撞参数 "# 的变化曲线，并将总分

波截面的最大值、极小值、尾部效应极大值和收敛分

波与对应的量子数 $ 值及碰撞参数 "# 的比较列于

表 (中 *

图 )’ !"#!%（,%，$%）碰撞体系总分波截面和相互作用势随碰

撞参数 "# 的变化

表 ( !"#!%（,%，$%）碰撞体系总分波截面的最大值、极小值、尾部效应极大值和收敛分波与对应的量子数 $及碰撞参数 "# 的比较

碰撞体系
-’ ."/ 0’ ."/ )+’ ."/

$ "# 12. $3451%+
’ $ "# 12. $3451%+

’ $ "# 12. $3451%+
’

最大值

!"#!% )6 ’7+’)- )078+6 +- ’7+’69 ):769- +0 ’7+’09 )+76(+

!"#,% )6 ’7+’’8 +’7’)- +- ’7+’86 )-7+80 +0 ’7+’68 )(7)8)

!"#$% )6 ’7+’’’ )070:+ +- ’7+’8’ )-7+0+ +0 ’7+’6’ )(7)((

极小值

!"#!% ++ ’7+:9( ’7+0+ (’ ’7+-’( ’7++0 (- ’7+-+0 ’7)6(

!"#,% ++ ’7+:-( ’7+99 (’ ’7+:0( ’7)6’ (- ’7+-)0 ’7)+-

!"#$% ++ ’7+::: ’7+68 (’ ’7+:6: ’7+’) (- ’7+-)’ ’7)(’

尾部极大

!"#!% +8 ’7(’+( )’7’(9 (9 ’7(’’: :7-(8 :+ ’7(’(- (7’:+

!"#,% +8 ’7(’)) )’7’-’ (9 ’7+00+ :7-() :+ ’7(’+( (7’:+

!"#$% +8 ’7(’’’ 070-’ (9 ’7+06) :7:66 :+ ’7(’)+ (7’++

收敛分波

!"#!% -9 ’79+90 8: ’79)8- 6- ’79):+

!"#,% -9 ’79+:: 8: ’79)-’ 6- ’79))6

!"#$% -9 ’79++) 8: ’79)+6 6- ’79’09

将表 +和表 (进行比较，可以看出，弹性分波截
面和总分波截面的最大值、极小值、尾部效应极大值

和收敛分波与对应的量子数 $ 值及碰撞参数 "# 相

比，均有相同的数值，只是在表中相对应的分波截面

值不同 *将图 9和图 )’进行对比，弹性分波截面和

总分波截面及相互作用势随碰撞参数 "# 的变化曲

线具有相同的变化规律和特征 *
图 ))是 !"#!%（,%，$%）碰撞体系的非弹性分波

截面和相互作用势随碰撞参数 "# 的变化曲线，并将

非弹性分波截面的最大值、收敛分波与量子数 $ 及
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对应碰撞参数 !" 的比较列于表 !中 "

图 ## $%&$’（(’，)’）碰撞体系非弹性分波截面和相互作用势

随碰撞参数 !" 的变化

从图 ## 和表 ! 中可以看出，$%&$’（(’，)’）碰
撞体系的非弹性分波截面最大值均处于硬排斥区，

在软排斥区至吸引区有较小的尾部效应 "在同一入
射能量时，$%&$’，$%&(’，$%&)’碰撞体系的非弹性
分波截面最大值对应的碰撞参数依次减小；随着入

射能量的增加，$%&$’碰撞体系非弹性分波截面最
大值对应的碰撞参数逐渐增大，$%&(’碰撞体系非
弹性分波截面最大值对应的碰撞参数 !" 变化不大，

而 $%&)’碰撞体系非弹性分波截面最大值对应的碰
撞参数逐渐减小 "同时，$%&$’，$%&(’，$%&)’碰撞体
系的非弹性收敛分波对应的碰撞参数平均值分别为

*+!,*- ./，*+01!2 ./和 *+0-*3 ./，可以认为非弹
性收敛分波对应的碰撞参数 !"，即为 # 值，分别是

$%&$’（(’，)’）碰撞体系开始产生非弹性散射时有
效的相互作用范围，其大小的顺序是 $%&)’ 4 $%&(’
4 $%&$’"

表 ! $%&$’（(’，)’）碰撞体系非弹性分波截面的最大值、收敛分波与量子数 $及对应碰撞参数 !" 的比较

碰撞体系
0* /%5 ,* /%5 #6* /%5

$ !" 7./ 89:;7%6
* $ !" 7./ 89:;7%6

* $ !" 7./ 89:;7%6
*

最大值

$%&$’ #6 *+#1!1 #+6,* #- *+#0*6 #+1!3 6# *+#0#- #+1*!

$%&(’ #6 *+#11- *+202 #2 *+#11* *+366 #, *+#12- *+3!*

$%&)’ #6 *+#111 *+!6, #! *+##0, *+01* #2 *+##!3 *+0,-

收敛分波

$%&$’ !1 *+!-#! 0, *+!,61 2, *+!,-2

$%&(’ !, *+0!2! 2! *+01#, 31 *+060!

$%&)’ 01 *+0--- 3! *+03,2 -* *+0313

! + 结 论

运用质心变换&拟合方法构造的 $%与同位素分
子 $’（(’，)’）在质心坐标系下的相互作用势模型，
计算了 $%&$’（(’，)’）碰撞体系的分波截面，并进
行分析后得到如下结果：

#+ 对 $%&$’（(’，)’）碰撞体系，靶分子同位素
质量的改变，不改变体系的相互作用势，同时，(’和
)’分子相对于 $’分子的质心偏移量较小，在总体
上基本不改变碰撞体系的总分波截面 " $%&$’（(’，
)’）碰撞体系的总分波截面随总角动量量子数 $ 的
变化具有相同的规律，随着入射能量的增加，总分波

截面的各级振荡极大值和尾部效应极大值均逐渐减

小，并所需收敛的分波数逐渐增多 "

6 + 弹性和总分波截面的各级振荡极大值所对
应的碰撞参数，均处于 $%&$’（(’，)’）碰撞体系相
互作用势的硬排斥区，是硬排斥势作用产生有规律

性的振荡散射；尾部效应极大值对应的碰撞参数均

处于排斥&吸引区，尾部效应主要是由相互作用势的
吸引作用区域产生的散射现象 "

1 + 非弹性分波截面最大值所对应的碰撞参数，
同样均处于 $%&$’（(’，)’）碰撞体系相互作用势的
硬排斥区，也是硬排斥势作用产生的散射，其中 $%&
$’（(’，)’）碰撞体系的 &! < *! &" < 6 转动激发态&
态分波截面对非弹性分波截面的尾部效应具有重要

的贡献 "
! +$%&$’（(’，)’）碰撞体系开始产生弹性散射

时有效的相互作用范围，其大小的顺序是 $%&$’ 4
$%&(’ 4 $%&)’；开始产生非弹性散射时有效的相互
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作用范围，其大小的顺序是 !"#$% & !"#’% & !"#!%(

［)］ *+,-.//.01+2 3 4 )567 !"#$ ( %"&’ ( !" )8)
［9］ :;.<- 3 =，>2?.<@ ! )55) !"#$ ( %"&’ ( #$% AB)
［A］ C1DE-<1/ F G，3.HH"I > J，G1-I2H.0 K %，L2<<M > * )56B ()* (

%"&’ ( $& 69N
［O］ F-2P;2/ L C，Q"M?.<< ’ =，L".R2 3 = )55N + ( !"#$ ( %"&’ (

#%’ 99O6
［7］ F1HH./M S T，S2/" Q % )5N7 %"&’ ( ,#- ( T #( 6))
［B］ F1HH./M S T，S2/" Q % )5NB %"&’ ( ,#- ( T #) )A76
［N］ C2<<2EH.2 %，U.2/<DI,1 % T，K2H;2 T )56O + ( !"#$ ( %"&’ ( &%

O55N
［6］ 31M@V/M0. >，L1I;"I K J :，="@.1IM0. C，+2/ R"I T+1.IR T )55O

+ ( !"#$ ( %"&’ ( #%# 96))
［5］ 31M@V/M0. >，R" L""IR %，UI1"/"/?11; U F，+2/ R"I T+1.IR T

)55B !"#$ ( %"&’ ( .#// ( (’" )8N
［)8］ 42/E W ’，L2/E F W，:D/ U !，=./E % X 9888 + ( 012"345

651-#7’1/&（Q2<DI2H :,."/," JR.<.1/）"* 77A（./ F-./"M"）［杨向东、

王彩霞、孙桂华、经福谦 9888 四川大学学报（自然科学版）"*

77A］

［))］ Y-2/E 4，:-. ! 4，L2/E L Y 988) 82/4 %"&’ ( !"1$ ( 015 ( #*

)8)A（./ F-./"M"）［张 愚、史鸿运、王伟周 988) 物理化学学

报 #* )8)A］

［)9］ :D/ U !，42/E W ’，Y-D =，L2/E F W 9889 !"15 ( %"&’ ( ## 5)8
［)A］ :<1",0H./ $，G1I1/./ T，>2V"@ = F 988A !"#$ ( %"&’ ( (!) ))N
［)O］ %2Z./ = S F，%"I/2/R"@ C，3.01M@@ T，%2II"HHV ’ 988B ()* ( %"&’ (

#%) )O)A
［)7］ 4D F >，L2/E > [ 988B + ( 8/ ( ()* ( %"&’ ( (" 7)8（./ F-./"M"）

［余春日、汪荣凯 988B 原子与分子物理学报 (" 7)8］

［)B］ Y"/E 4，4D F >，41D = F 988B + ( 8/ ( ()* ( %"&’ ( (" ))))（./

F-./"M"）［曾 勇、余春日、尤建村 988B 原子与分子物理学报

(" ))))］

［)N］ 4D F >，L2/E > [，F-"/E W S，42/E W ’ 988N 82/4 %"&’ ( 015 (

$’ 97NN（./ F-./"M"）［余春日、汪荣凯、程新路、杨向东 988N物

理学报 $’ 97NN］

［)6］ L2/E > [，:-"/ U W，4D F >，42/E W ’ 9886 82/4 %"&’ ( 015 ( $*

B5A9（./ F-./"M"）［汪荣凯、沈光先、余春日、杨向东 9886物理

学报 $* B5A9］

［)5］ F-1. C !，$2/E [ $ )5N7 + ( !"#$ ( %"&’ ( ’" )NN7
［98］ 42/E W ’ )559 9"#)7#/124* 24*23*4/1)5 45: ;7)<74$ )= 4/)$12 45:

$)*#23*47 2)**1’1)5（F-"/ERD：\/.+"IM.<V 1] "H",<I1/., M,."/," 2/R

<",-/1H1EV KI"MM）（./ F-./"M"）［杨向东 )559 原子和分子碰撞

理论计算及程序（成都：电子科技大学出版社）］

［9)］ C"/"+"/<. S，F2M2+",,-.2 K，G1HP. U U，L1/E F F [，3,F1DI< %

> L，F1I"V U F，S";1./" ’ )55) + ( !"#$ ( %"&’ ( !$ 769N
［99］ !D?"I [ K，!"I@?"IE U )5N5 ()*#23*47 0;#2/74 45: ()*#23*47

0/732/37# ! ( !)5’/45/ )= >14/)$12 ()*#23*#’ (（Q"^ 41I0：G2/

Q1IM<I2/R >"./-1HR F1;P2/V）PA8O
［9A］ Y-D Y !，4D ! U )55N ()*#23*47 ’/732/37#’ 45: ()*#23*47 %)/#5/14*

?5#7<& @352/1)5’（C".Z./E：:,."/," KI"MM）P)85（./ F-./"M"）［朱

正和、俞华根 )55N分子结构与分子势能函数（北京：科学出

版社）第 )85页］

［9O］ CI2/MR"/ C ! )56A 8/)$12 !)**1’1)5 9"#)7&（C"/Z2;./：FD;;./EM

KD?H.M-./E F1;P2/V）P)9

958A 物 理 学 报 76卷



!"#$%#&’()* ()*(+*)&’$, $- &"# .)%&’)* (%$// /#(&’$,
-$% 0#!01（21，!1）($**’/’$, /3/&#4!

!"#$ %&#$’(")*）+） ,- ./-#’%)0） 1/2# 3-"#$’4)"#5）+）6） 3&#$ 7-#’4-#5）+） ,"#$ 4)"#$’8&#$6）9

*）（!"#$$% $& ’#()*+,-. /01 2/,(-*/% !"*(0"(，34*5#$4 6$-)/% 70*8(-+*,.，34*./09 66:::*，’#*0/）
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