
国防 料 技 大 孚 半 报
J 0 1 JR NI A

J

F O N人 T I O N AL U NI V E R S I T Y OF D E F E NS E

第 20卷第 3 期 10 5 5年 , 月
二二一 二 二二 _ _ 止 二二之二一

二二乙二篇 二二了 ;

一~
二忿二匕二兰留

二二: 二二二 二二 二 二: 二 二 之 =

T E C H N O L O G Y

V o l
。

l o
.

N o
.

3

利用 R oo t ha
a n H ar t r e e 一

F oc k原月户波函数计算的

低能电子被 H e

和 A r

原子弹性散射载面

袁建民
(应用物理 系 )

掏 要 科用 原子 的 R o ot 场
a n 一 H ar t r ee 一 F oc k波 函数计算 了低能 e

~ H e和

。 一 一入 r 弹性 卷射 截面
。

计葬米用模型势方法
,

其中包括静电势
、

交换势和极化

势
。

计 算结果 和实验吻 合较好
。

通过把我们 的计算结果和其他作者利 用不同原

子波函数 的计算结果进行比较
,

讨论 了不 同原予波 函数之间的差别对计弄结果

的 影响
。

关靛词 原子分子物 理
,

低能 电子
,

散射计算

1 己1 谈
一

工 . 了 l 厂 I

电子被原子
、

分子散射
,

在原子分子物理的理论和实验研究
,

以及实际工程技术的

应用中都具有重要意义
。

低能电子和原子的散射过程中
,

电子和原子的作用时间长
,

人

时电子和靶中电子的交换作用显著
,

原子波函数受入射电子扰动也大
,

严格求解散射问

题很困难
。

这样就有很多作者 〔 1 , “ 〕寻求各种近似方法和模型势来近似入射电子和靶原

子的相互 作用
。

利用模型势方法研究低能电子和原子及分子的散射过程
,

其优点是计算

方便
,

物理意文明确
,

易于推广到大的原子体 系
。

如果所选模型势合理
,

计算结果一般

也比较好
。

不廷
、

一种模型势的 可行性要经过大量的计算才能得到验证
。

有时为 了得到比较

好的结果
,

模型势中往往要包含可调参数
.

通过调节可调参数来更好地近似物理效应
。

这些参数的确定
,

以及它们对不同的靶原子或分子所表现出的规律性的研究
,

也要经过

大量的计算并同实验和其他理论比较才能完成
。

靶原子或分子的波函数一般是用各种方法求出的近似解
。

虽然这些波函数可以给出

很相近 的总 能量
,

但由于它们一般是对能量变分求 出的
,

在对总能量影响不大的 区 域

( 如在距原子核比较远的外区 )
,

会有比较大的差别
。

这种差别在计算原子间相互作用

势时
,

会给 计算结呆带来明显彭响 〔 3 〕 ; 对计算低能电子与原子的散射也
;

会有 弃响
。

所

以在平求各种合适的俊型势
,

以及在确定势 中包含的经验参数时
,

必需计及这种不同波

碗数之间的差别
。

芍清泉等人 〔 l] 曾提出过一种入射电子和靶原子相互作用的 模型势
,

计算 了低能电

子被部分原子外性散射的截面
,

取得了比较好的结果并推 广 到了分子体系〔 1 ,

4 一 7 〕 。

z 。台7年 9 月 5 日收到
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他们的模型势中包含有静电势
、

交换势和极化势
,

其中交换势中含一个表示人射电子和

靶中电子交换强弱的交换因子
,

是一可调参数
。

在荀清泉等的计算中给出了由经验确定

的交换参数值
,

但他们的计算都是用解析波函数完成的
,

所以给出的计算结果和交换参数

值都是对解析波函数而言的
。

为 了考查不同波函数之间的差别给计算结果和交换参数的

选取带来的影响
,

我们 〔 8 〕曾根据荀清泉等的方法
,

利用原子的义
。

波函数 〔 9] 计算了部分

原子对低能电子弹性散射的截面
。

计算结果表明
:

波函数的差别对计算结果和交换参数

的选取有明显影响
。

本文 中根据 〔1 〕中的方法
,

利用 R o ot ha
a n 一H ar t r e e一 F Oc k 原子波函

数 〔 l0]
,

计算了低能电子被 H e 和 A r 弹性散射的截面
,

并根据 实验数据选取 了交换参数

值
,

对波函数的影响作 了进一步的讨论
。

2
.

理论模型

根据 1 1 ]中提出的模型
,

被散射电子受原子的作用可 分为
:

V 。

(约和极化势 V ,

( : )
,

总的势为
:

V ( , ) = V
。

( ;
·

) + V
。

( : ) + V ,
( r

)

其中
:

静电势 V
。

(哟
,

交换势

( 2
.

1 )

V
。

( ,
、

)二 手
十

置f袋留
生d “

( 2
.

2 )

这里 Z 是核 电荷数
,

N 是靶原子中的电子个数
,
梦

`
(了

`
)是在单电子近似下原子的单电子

波函数
, 矛是人射电子坐标

, 产`
是原子中第 乞个电子坐标

。

V ·

(· )一
:

{
3

!鑫
`

氢
!梦

`
(` ) , 2

} ( 2
.

3 )

这里的交换势是根据 sl at er 〔 1 1」的统计模型得到的
, 夕即表示交换作用强弱的 交换参数

。

lS at er 的统计交换势在原子
、

分子和固体结构的计算中得到 了广泛的应用
。

根据 lS at er 的

x
。

理论 1[ l 〕 ,

其交换势中也有一个和这里的 下地位相当的交换参数 a 。

但由于结构 计算

和散射的情况不同
-

一几理论 中
,

交换势包含有自相互作用成分
,

而在散射问题中交换

势中不再包含任何自相互作用成分
,

因此散射问题的交换参数 丫的值比 xa 理论的
a 要小

的多
。

目前 下 值的确定主要靠经验以及和实验数据的比较
,

也可以根据 自相互作用修正

理论从理论上加以估算 〔 1“ 〕
。

在极化势

心 ()r 一 三艺
;

一擎一
厂

l3j[
乙 , 王 L于 ; `十 T “

)
“

( 2
.

4 )

中
, “ 二 :

是原子第耐支壳层的极化率
, 了

, :

是心支壳层电子轨道的平均半径
。

利用分波法求解入射电子在原子场中运动的单电子 cS hr 6 id n g er 方程
:

!
一

兰二
+ F

·

(·卜 F
·

(
·

卜 F ·
( ·卜 姜

一

` 2

}
岁 ( ” ,一 。 ,

( 2
.

5 )

我们有
:

岁 (产) = 艺 A ` R : ( r ) P `
( e o s s )

1 . 0
( 2

.

6 )

这里梦 (钓是入射电子的波函数
, A : 是分波展开系数

,

令
u , (幻 二 .r 儿

`
(咐

,

则有
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( 2
.

7) 申的 正是人射电子的动量
。

对于原子场
,

在
,

一 oo 时 V( 哟足够快地趋于零
,

有

r 月卜 C时 J

“ : ( , )

一
,

·

〔C } J : ( k
·

, ) + C于
: ` (垂

·

,
) ]

-
一

e · s`n

(
`

·

r 一
丁
“ + ` :

) ( 2
.

8 )

d : 是相移
,

由下式确定
:

, _ . , _ C于_ J
`

( k
·

户 )
t a n o 之 = 二分

一

=
一竺二乙` 二

坦
之 `

C子
。 : (母

·

P )

p 是在 , 足够大
,

V (哟 * o时 : ` (幼的零点
。

总的弹性散射截面则为

( 2
.

9 )

。 一

杀干`
2` + ` ’ s `n Z` !

( 2
.

10 )

上式中的 。 以二
·

端为单位
, a 。是 B O h r半径

。

3
.

计算结果和讨论

本文计算采用自洽场方法得到的 R o ot ha
a n 一 H ar t r ee 一 F oc k原子波函数 〔̀ 01 ,

原子极化

率对 H e
和 A r分别取 1

.

3 a9
.

o
.

和 1 1
.

0 8 a
.

:
.

,

原子外壳层平均半径则是根据所采用的原子

波函数算出的
,

对 H e和 A r分别为 o
.

9 2 7 3 a 。
和 1

.

54 2 6 a 。
.

图 1给出了对 e -
一H e计算的弹

性总截面随 入射电子 能量的 变化 曲线
,

同时 绘出了交换 参数 , 分别取 0
.

08
, 0

.

10 和

0
.

1 15 三种情况下的结果
,

从图可以看出
,

? 值取 。
.

08 计算的截面在人射电子能量大于

肚 v 处比其他两条线和实验吻合的稍好
,

但在小于 se v 时和实验的偏差则比其他两条大的

令
又 5

。

。

韶ónlr口妇

}
10

.

0

(
e

V )

e

一 H e弹性散射总截面
-

—
本文计算 y 取 0

.

10
。

-
· · -

一本文计算下取
0

.

1巧 ,

o , ” 。

实毅
,

引自 [ 15 1
。

-

一 本文计算 y 取。
.

08
,

“ · “

一
,

实脸
,

引自〔 1幻 ,
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F oc k 原子波函数计算的低能电子被H e和 A r 原子弹性散射截面 5弓

邑
, o

5
.

0 10
.

0 15
.

0

( e V )

图 Z e

一 A r弹性散射总截面

—
本文计算

, “

一实验
,

引 自〔1幻 , “ 。 “ 。

实验
,

引 自〔1 6〕

2 0
.

0

多
。

从整个曲线来讲
, 夕值取 0

.

10 的计算结果和实验符合较好
,

所以我们认为本文的 夕

值应取 0
.

1 0 。

文 〔 4 〕中利用解析原子波函数则取 夕值为 0
.

07
。

图 2 给出了对
e

一
A r 的

计算结果
,

计算 中 夕值取 0
.

13
。

计算 表 明
:

在 人射能 量为 。
.

3 8e v 处给出 R a m sa ue r -

T o w n se n d极小
,

其截面为 0
.

28 人
’ ;
在 se V 附近和 14e V以上计算截面比实验数据偏高

;

整个曲线和实验符合的还是比较好
。

文 仁5 1中利用解析原子波函数 计算的
e

一
A r
弹性

散射截面
,

取夕值为
·

0
.

25
,

得到和本文相近的结果
。

表 1 和表 2 中分别给出了本文 计算

的 e

一 H e和 e

一
A r
弹性散射的各分波相移

,

分波截面和总截面
。

通过本文的计算可知
,

对于
e

一 H e 和 e -
一 A r 的低能弹性散射过程

,

用简单的模型

势得到了较好的结果
。

这说明 lS a et r 的统计交换势
,

除去 自相互作用成份
,

和 ( 2
.

4) 式的

极化势一起
,

可以较好地近似人射电子和靶中电子的交换作用以及人射电子对靶原子的

极化
。

通过和文 〔4 , 5 1中的计算进行比较可以看出
,

用不同方法得到的原子波函数
,

虽

然它们可以给出很接近的总能量
,

但它们之间的差别对计算低能电子与原子的散射会带

来明显的影响
。

在我们的计算中这种影响表现在用不同波函数进行计算所选的 少值有较

大的不同
。

在本文所用的模型势 中
, 夕的作用不仅仅表现在表 示交换作用的强弱

,

还可

以通过调节 y 来部分地补偿静电势和极化势的误差
。

用不同波函数来进行计算
,

它们的

静电势
,

极化势和交换势都会有差别
,

所以夕值的变化不仅仅是为了使两种波函数算出的

交换势相近
,

而是为 了使总的势更相近
。

作为模型势中所包含的参数
, 夕应该反 映散射

的动力学效应
,

它应该随入射电子的能量而变
。

所以
,

固定 夕的值而使整个截面曲线各

处都和实验吻合的很好是很困难的
。

对不同的靶原子
, 夕值一般是 不同的

,

主要和体系

的电子数 目
、

电离能和电子密度的分布有关 [ “
, 1幻

。

一般地
,

随着电子数增加
,

交换作

用中自相互作用的成分减小 〔飞幻 , 护值增大
。

这在我们的计算和芍清泉等的计算中都体现

了出来
。

但对 R o ot ha
a n 一 H ar t r ee 一 F oc k波函数来讲

, 夕值随靶原子的变化及取值应作进一

步的探讨
。
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