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低能电子散射中的定域交换势 ()I

电子被 H e
,

N e

和 A r

原子的散射

袁建民 张志杰

(应用物理系 )

摘 要 文中利用 自由电子气体近似 ( H玉
, E G E )定域交换势和修正的半经典近似 ( M S C E )

定域交换势
,

加上正交化方法 ( o r t h o go o a l i
: a t i o n t e o h o i q

u e
)

,

对能量在 0
.

1~ Z o o y的低能

电子被 H e ,

N e
和 A r

原子的弹性散射过程进行了计算
。

其中靶原子的电荷分布以及人射电子

和靶原子的静电作用利用原子的 R oo tll 此 n 一 H ar t re e 一 J福勺 C k 波函数求出 ; 相关和极化作用则

用一个无参数的相关极化势近似表示
。

通过本文计算结果和严格计及交换作用的 结果及实验

数据相比较
,

对H 币卞G E和 M S C E 交换势的淮确性以及正交化过程对计算结果的影晌进行了

分析
。

关扭词 原子物理
,
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,

电子散射
,
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,
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,
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分类号 0 5咫
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引 言
认

在低能电子被原子或分子的散射中
,

入射 电子和靶中电子的交换作用对散射过程有

很重要的影响
。

根据量 子理论严格计及交换作用其计算量是很大的
,

尤其对包含电子个

数较 多的大原子和分子
。

为 了有效地从理论上对散射过程进行计算
,

有很多作者寻求利

用定域交换势来近似表示散射过程中的交换作用川 一 〔“ 〕 。

对于分子体系
,

尤其是大的双

原子分子和绝大 多数的 多原子分子
,

目前的计算大都集中在各种定域交换势上 〔了〕 ,

这些

交换 势虽然带有很大的近似
,

但计算结果比仅包括静电势还是有显著的改进
。

另一个常

用的方法是由 B ur k e 和 C ha n d r a[ “ 〕提出的
,

它通过使入射电子的波函数正交于具有相同

对称性的靶中被 占据单电子轨道来近似人射电子和靶中电子的交换作用
,

单独使用正交

化方法往往不能得到好的结果
,

所以通常把正交化方法和 各 种 定 域交换势结合起来使

用 〔 . 〕 。

极化作用在低能电子的散射过程中也具有重要的作用
。

必须同时考虑极化
、

交换和

静电作用才能得到和实验吻合较好的结果
,

而极化作用同样往往利用各种模型势来近似
,

所以各种定域交换势一般是和各种近似极化作用的模型势一起使用的
。

因为各种极化势
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也都具有不同程度的近似
,

这样把带有近似的交换势和极化势放在一起使用
,

就不能很

清楚地把理论计算结果同实验数据之间的差别归结于交换势或者极化势
,

把这样的理论

结果同实验数据进行比较
,

只能从整体上对表示交换作用的模型势和表示极化作用的模

型势一起应用的总效果进行评价
。

这里面可能包含着二者误差的相互抵消
,

而对所用的

近似 方法分别对交换作用和极化作用近似效果的好坏不能作很清楚的估计
。

自由电子气体 (H F E G E )近似交换 势〔 l 〕和半经典近似 (s C )E 〔“ 〕以及修正的半 经典近

似 ( M s C E ) 交换 势 6[] 在计算中得到 比较广泛的应用 〔” 〕 ,
l[ “ 〕 ,

并且往往和正交化方法结

合起来使用
。

正 交化过程对计算结果的影响
,

对不同的交换势在不同的情况下是不一样

的
,

但对此缺乏直接的验证
。

我们曾经严格计及交换作用对
e
一 H e , e

一 N e 和 e
一 A r低能

散射过程进行 了计算 llt j
。

本文中我们将用 H F E G E 交换势加正交化过程 ( o H F E G E ) 和

M S C E交换势加正交化过程 ( O M S C )E 进行计 算
,

通过比较本文和前文 ll[ 〕的计算结果
,

对H F E G E和M s C E交换势的准确性以及正交化过程对计算结果的影响进行了 分析
。

1 理 论 方 法

在 st at ic 一 ex hc
a n ge 近似下

,

对具有闭壳层结构的靶
,

被散射电子的波函数所 满足

的方程为

、 .声
呻护了̀、F
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这里尹和 无分别是入射电子的坐标和动量
,

功
`
和 。 `

分别是靶中单电子轨道及相应的单电

子本征值
,

尸 (劫是散射波函数
。

方程 l( )中的 V
:

(刃是静电势
,

( l) 式右边的项则是交换作用项
,

其中的第一项是正

交性条件所要求的
,

而第二项 则是 P a ul i 不 相容原理引起的
,

如果 用一个交换势 V , (动

来近似交换项中的第二项
,

而第一项 通过引进 L ag ar n ge 乘子来近似
,

则 ( l) 式可以近似成

十 F
·

“ , 十 F ·
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合
` 2
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考虑到相关和极化效应
,

应该对 l( )
、

( 2) 式进行修正
,

把没有 包 括进 st at ic 一
e x c h a n g e 近似的作用考虑进来

,

一般是在 ( 1 )
、

( 2) 式中
,

引进一个极化势
,

这样 ( 1 )
、

( 2) 式分别修正为
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这里 V 。 尸
(种是相关极化势

,

本文在计算中选用 P ad i al 和 N 。 : cr os s[ 1“ 〕的无参数的 相关极

化势
。

交换势V :

(对选用 H F E G E近似 11[
:
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,
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,
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这里 E 是人射电子能量
。

aP id al 和 N or cr os s 〔 1“ 〕的相关极化势采取把近程的密度泛函理论中的相关势和远程的

极化势相连接的办法
,
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的极化率
,

彻是 f 。
·

和 V ,

的内交点
,

对 H e ,

护 s “ ( 3 /竣二户)
’ / “ .

利用分波展开
,

方程 ( 4 ) 的径向方程为

〔9 )

其中
。 。
( p ) 是相关能密度 〔1 4 〕 , a 是靶原子
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.
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,
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功
`

(矛 )
=工尸 l ( r ) Y :, m `

(介) ( 1 2 )

中的径向部分
,

方程 ( 1 0) 右边的求和只对具有角量子数 l 的单 电子轨道进行
。

方程 ( 1 0 )运用 N u m e r o v 方法求解
,

我们修正 了 H e r m a n一 s k i l lm a n [ 1 5 ]的 分 割点
,

积分步长从 0
.

0 0 01 8到 0
.

05 个原子单位
。

为了避免靶原子的波函数不准给计算结果带来

影响
,

本文计算中采用严格的 R o o t h a a n
一H a r t r e e一 F o c k波函数 [ 16 〕 。

2 结果和讨论

图 1 中给出的是
e
一H e

散射的总截面
,

我们分别利用 H F E G E 交换势 和 M s C E 交换

势
,

分别加正交化过程和不加正交化过程进行 了计算
。

图 1 中一起给 出的还有严格考虑

交换作用 ( E s E ) 的计算结果和一组实验数据
。 e
一H e

散射的总截面在 l e v 附近有一个极

大值
,

其数值为 6人
2

多一点
。

从图中看 出
:

不加正交化过程
,

H F E G E和 M s C E 近似分别

在 o
.

se v 和 0
.

7 e5 v 附近给出弹性总截面的极大值
,

其数值分别为 8
.

3人 ’ 和 8
.

6人
2 ; 加了

正交化过程后
,

H F E G E和M s C E 交换势分别在 o
.

75
e v 和 1

.

75
e V 附近给出数值分别为

6
.

9人
2

和 6
.

7人
2

的极大值
。

很明显
,

正交化过程对
e
一H 。 散射的计算结果有显著影响

,

因为H e原子只有一个
s 壳层并且又是最外壳层

,

所以正交化过程只会对
8 分波的相移和

分波截面产生影响
,

而且影响比较明显
。

对 e
一H e

散射来讲
,

在所示的能量范围内对总

截面的贡献主要来源于
s 分波

,

所以正交化过程对总截面也有显著影响
。

表 1 中列出了

各分波的相移
,

从表中可以看出
:

正交化过程对
8 分波的相移有明显影 响

,

对 H F E G E

和 M S C E 最大分别达 9
.

5% 和 1 5
.

6%
,

和严格计及交换作用的结果相比较
,

H F E G E ,

( A Z )

1 0
.

o
r

一
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。 ,
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图 l e一 H e
散射的总截面

— 本文 O M 5 C E计算结果
; 一 x 一 x

本文 M S C E计算结果
;

- 一 - 一 本文 O H F E G E计算结果
;

· · ·
·

· ·
” … E S E计算结果

,

引 自 l[ 全」;

x 一 一 x 一 本文 H F E G E计算结果
;

+ + + + 实验数据
,

引 自 [ 1 7〕

ol l F E G E
,

M S C E 和 o M s C E 近似的
s 分波相移都小于 E s E 分波相移

,

表明所用的近似

方法
,

对 s 分波而言没有充分地计及交换作用的影响
。

对 p 分波来讲
,

H F E G E 近 似的
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第 2 期 袁建民等
:

低能电子散射中的定域交换势( l)

相移小于 E E s计算值
,

而M s C E 近似的相移在能量小于 se v 时大于 E S E 值
,

在能 量大于

ge v 时小 干 E S E值
,

表明H F E G E交换势总是偏弱
,

而M S C E 交换势在低能时偏强
,

能量

较高时偏弱
,

从 M s C E 交换势的表达式 ( 6) 也可看出这一点
。

对于 岔分 波
,

从相移来看
,

H F E G E 近似仍偏弱
,

而M S C E 近似在所列能量范围内都稍过强
。

图 2 所示的是
e
一 N e散射的总截面

,

从 图
4

中看出正交化过程对 M S C E 交换势的计算

结果有很大改进
,

但M S C E近似对 e
一 N e散射来讲其准确性在所示的能量范 围 内较差

,

M s C E 的计算结果和 E S E 结果以及实验数据吻合的非常差
,

加 了正交化过程后的O M S C E

结果和 E S E 及实验数据吻合的也不够好
。

对 H F E G F 交换势
,

正交化过程 的效果 不是很

明显
,

O H F E G F和 H F E G E 的弹性总截面之差最大为 0
.

24 人
,

而O M S C E和M S C E 的弹性

总截面之差最大达 2
.

27 入
:七。

在所示的能量范围内
,

O H F E G E以及H F E G E 的结果同 E s E

.

,于l山
o

OA
,.6

厂
万荞六
一

0
.

0 2
.

0 4
.

0 如

一
卜一』 (

c V )

8
.

0 10
.

0 12
.

0 1 4
.

0 1 6
.

0 18
.

0 2 0
.

0

图 Z e
一 N e

散射的总截面

— 本文O M S C E 计算结果
,

一
x
一

x
本文 M S C E 计算结果

,

一 一 一 一本文 O H F E G E计算结果
; 一 x 一 一 、

本文 H F E G E计算结果
,

·
· ” · “

一 E S E 计算结果
,

引 自〔 11 ) , + + + 十
实验教据

,

引自1[ 8〕 ,

, 。 *

实验数据
,

引自〔1 9〕

和实验数据的吻合相对较好
。

表 2 中列 出的是
e
一 N e散射的相移

。

对于
8 分波

,

O M S C E

和M s C E 近似分别在能量低于 e2 梦和 l e v 时表现出过强的吸引
,

相应的相移大于 E s E值
,

而在较高的能量处吸引则偏弱
,

相应的相移偏小
。
O H F E G E 和 H F E G E 近似在整个所示

的能量范围都显得偏弱
,

相应的相移 偏小
。

对M S C E 交换势来讲正交化过程对 相移的影

响相对较大
,

o M S C E 和M S C E 的相移之差最大为 0
.

例 5 ,

正交化过程 对 H F E G E 交换势

的相移的影响则很小
,

所引起的相移变化最大仅为 0
.

0 06
.

对于 尹分波
,

所 有 的交换势

以及加正交化过程的相移相对 E S E值都 偏小
,

正交化过程对 尹分波的相移有很明显的影

响
,

尤其是对M s C E 交换势
,

带来的相移之差最大达 0
.

1 5 52
,

对 H F E G E 交换势
,

正交

化过程最大引起 0
.

0 27 的相移变化
,

虽然比起M s C E势的 0
.

1 55 2 , 0
.

0 27 是很小的
,

但和
s 分波的 0

.

00 6 相比表明
:

正交化过程对于和靶的最外壳层的单电子轨道有相同对称性

的分波的相移和分波截面有相对较显著的影响
。

对 ` 分波
,

正交化过程对结果无影响
,

M S C E交换势表现得偏强
,

而H F E G E交换势仍偏弱
。
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落 2 绷 袁建民等
:

低能电子散射中的定域交换势 (D

图 3所示的是
e
一A r散射的总截面

, e
一 A r 散射总截面在低能 的 主 要 特 征是位于

0
.

3 5 e V附近的 R a m s a u e r
一 T o w n s e n d ( R T ) 极小点和位于 z 4 e v 附近的 己分 波形状共振极

大
,

实验给出的极小点附近和共振峰附近的总截面分别大约为 0
.

3人
2

和 2 3人
2 。

从图中

可以看出
:

正交化过程对M S C E 交换势的结果仍有较大影响
,

M s C E 近似的 R T极 小位于

0
.

24
e v ,

其大小为 0
.

05 人
2 ; 而 o M s C E 近似给出的 R T 极小则 位于 o

.

4 2e v ,

其大小为

0
.

24 人
’ ; 另外在 1 ~ 1 2e v 之间

,

M s c E和 O M s C E的结果也有较明显的差别
,

但二者都

在 1 5e v 附近给出共振
.

极大
,

大小为 20 ~ 21 人
“ ,

在 1 2e V 以上二者的结果相 差较小
。

和

N e原子的情况类似
, O H F E G E近似和 H F E G E近似的结果之间的差别很小

,

图中所示的

两条 曲线几乎靠在 了一起
,

它们的最 大 差 别 仅 有 15 %
,
H F E G E 和 o H F E G E 近似在

:0 12 e v 处给出大小为 0
.

2人
2

的 R T极小值
,

在 1 6
.

5e v 附近给出数值为 21 人
2

的极大峰
。

除去在 R T极小点附近 o M S C E 的结果和 E S E 及实验数据吻合较 好外
,

所有 的 M s C E 及

H F E G E 的截面曲线
,

包括加正交化过程的
,

和 E s E 及实验数据吻合的不 够好
。

表 3 中

( A Z)

0乃 。一 0 2 0 3 0滩 o .’ 5 o石 。 : 7 0: 5 0: 9 2力
(e V )

( A Z)

二
’

二”
`

二
. ·

…
一一钾一一一卜三纵

多乒了

》
, 夕

0上二匕一一一一一
0 0 2

.

0 4 0

, 、

一 t 一~ 一 一~ 一一十一一一 - 一~ - ~ ~ 十~
.

8 0 10
.

0 1 2 .0 14 0 一一
一习 c( v)

16
.

0 18 0 2 0
.

0

.

2一 1
.

i e V , b ) i 一 Zo e V ;

图 3 e
一 A r

散射的总截面

—
O M S C E 计算结果

; 一 x
一

x 一 M S C E计算结果
;

` 一 x 一 H F E G E计算结果
,

·
“

· · · ·

一
E S E计算结果

,

- 一 - 一 O H F E G E计算结果 ,

引自 [ 11」j

+
实验数据

,

引白 [一7〕
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一竺些仁
一

_
_
赓些些二卫丝竺哩丝鲤宝竺卒终丝少

.

_ _

一 _
_ _

_
-

一丝
_

一

列出了
e
一A r

散射各分波的相移
,

在能量小于 0
.

se V时
, O M s C E 的

s 分波相移大于相应

的 E S E 值
,

表现出过强的吸引
。

正交化过程对M s C E近似的相移有较大影 响
; “ 分波的

o M s C E 和M s C E 的相移之差可达 0
.

0 5 2遵; s 分波的 O H F E G E和 H F E G E 的相移之差很小
,

不超过 0
.

0 0 2 5
.

所 有的M S C E , 。 H F E G E和 H F E G E的 s 分波相移较 相应的 E s E 相移都

偏小
。

正交化过程对 P 分波的相移有较显著 的 影 响
, O M S C E 和 M S C E 的相移之差达

0
.

1 5 3 5 ,

最大的 O H F E G E和 H F E G E相移之差为 0
.

0 2 8 6 ,

所有的 OM S C E ,

M S C E , O H -

F E G E 和 H F E G E的 p 分波相移和 E s E 值相比都 偏小
。

正交化过程对 d 分波相移无影响
,

在能量大于3e v 时
,

所有的M s C E 和 H F E G E相移明显小于相应的 E S E 值
,

从而引起所计

算的 d 分波共振峰 向高能方向移动
,

并且峰值 偏小
。

3 结 论

M S C E和 H F E G E 交换势对能量低于 2 0e V的低能电子的散射不 够可 靠
,

M S C E 近似

对 e
一 N e

和
e
一 A r散射在能量很低时过强

,

在其它情况下过弱
,

而 H F E G E 交换势在所有

计算中都偏弱
。

正交化过程对M S C E交换势的计算结果有较明显的改进
,

但 对 H F E G E

交换势
,

除 H e
原子外

,

正交化过程对结果影响较小
。

正交化过程对具有 和 靶 的最外壳

层单电子轨道相同对称性的分波的相移和分波截面其影响相对较大
。

为了得到可靠的计

算结果
,

必须从理论上对交换势进行更进一步的研究
,

正交化过程对更大的原子和分子

的效果也应作进一步的分析
。
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