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摘　要　　文章着重报道了近 20年来在原子分子物理基础研究方面的新进展.首先围绕我国重大科研

项目 ,介绍了我国原子物理基础研究的新进展 ,进一步介绍了与其有关的高新技术研究.然后 ,围绕着化

学反应机理介绍分子物理基础研究方面的新进展 ,并报道了利用“限制化学反应机制”制备各种一维纳

米新材料 (包括氮化镓一维纳米晶体)的新进展.
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Abstract　　Recent progress of atomic and molecular physics in China is reviewed , in particular ba2
sic research in atomic physics on excited atomic structures and related atomic processes , relativistic

multichannel theory (quantum many - body theory) ,absolute experimental measurements of atomic

collision processes , and high precision laser spectroscopy. Their impact on national high - technology

programs such as the Intertial Confinement Fusion Project ,X - ray Laser Research Project and other

high technology research is discussed. We also review the progress of basic molecular physics in the

elucidation of chemical reaction mechanisms. Finally , we report the successful fabrication of various

nanotube materials such as GaN single crystal nanotubes based on the so - called“confined chemical

reaction mechanism”.

Key words 　　atomic ion , quantum many - body theory , atomic and molecular excited state ,

chemical reaction mechanism , high - precision laser spectroscopy , electron scattering experiment

1　引言

物理学长期致力于自然现象最基本规律的

追求.从时间与空间的尺度来划分 ,物理学可分

为三个前沿问题 : (1)时间与空间尺度极大的区

域 ,即宇宙演化方面的问题 ; (2)时间与空间尺

度极小的区域 ,即“基本粒子”质量起源的问题 ;

(3)时间与空间尺度位于中间的区域 ,即“常规”
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物质性质和有关的极其丰富的自然现象 (涉及

生命的起源) .这三方面是相互有关的.原子分

子物理是探索第三方面问题的一个物理分支学

科.建国 50年来 ,我国物理学研究有很大的进

展.本文着重报道近 20年来在原子分子物理研

究方面的新进展 ,在若干方面展望了我国原子

分子物理学在 21世纪的发展.

2　原子物理基础研究的进展

下面围绕着我国重大科研项目 ,介绍有关

原子物理基础研究的新进展.有关的国家重大

项目有 : (1)惯性约束聚变 ( ICF)研究 ,它是一

项涉及我国 21 世纪能源战略的重大研究 ; (2)

X射线激光研究 ,它是一项涉及未来人类研究

物质性质 (包括生命物质)的先进手段的研制.

在惯性约束聚变和 X射线激光以及其他一些

高科技研究领域中 ,掌握处于等离子体状态下

的各种物质的运动变化规律是进一步工作的基

础.等离子体状态下的物质是由多种离化态原

子、自由电子和光子组成的.因此 ,离化态原子

(离子)及其与自由电子和光子相互作用的研究

对探索和掌握等离子体的运动变化规律具有十

分重要的意义.

激光驱动惯性约束聚变[1 ]分为直接驱动

方式和间接驱动方式两类.在直接驱动方式中 ,

多束高强度的激光直接辐照充有氘氚气体的玻

璃 (或其他材料)球形靶丸 ,激光烧蚀靶丸表面

形成高温等离子体 ,等离子体迅速向四面八方

飞散 ,其反冲作用不断向内压缩氘氚 ,致使其达

到高温高密的核聚变点火条件.核聚变过程放

出大量能量 ,其产物无污染 ,且氘氚可从海水中

大量提取.因此 ,聚变能被认为是未来人类可以

利用的取之不尽的清洁能源.美国正在建造的

“国家点火装置”(N IF)预计将在下世纪初实现

直接驱动的点火演示.直接驱动方式对激光辐

照靶球的均匀性要求很高 ,否则将不能对靶丸

进行球对称压缩 ,难以达到点火条件.由于保证

直接辐照均匀性在技术上有很大难度 ,因此 ,人

们又提出了激光间接驱动方式.在间接驱动方

式下 ,激光从两端照射到圆柱形金制空腔靶内 ,

激光在腔壁上造成高温等离子体.等离子体不

断辐射出 X射线 ,经过输运过程在腔内形成均

匀的辐射场.氘氚小丸在该辐射场中受到均匀

辐照 ,被压缩达到点火条件.但在间接驱动方式

中 ,激光要先转化为 X射线 ,其入射激光能量

利用效率较低.为了有效地利用能量 ,需要定量

地和准确地掌握 X射线转化机制和 X射线辐

射能量输运机制 ,以满足“精密物理”的需求.这

些都涉及原子物理的基础研究 ,下面系统地介

绍其研究新进展.

X射线激光研制[2 ]是在强激光技术和激光

等离子体物理研究基础上发展起来的高科技研

究领域.由于 X射线激光的相干性、高亮度、短

脉冲 ,在水窗波段 (213—415nm) ,它是活细胞

动态全息照相的惟一光源 ,不但在生物和医学

等领域有重要应用价值 ,而且也是研究未来先

进材料的重要工具.同时它还可以作为诊断“惯

性约束聚变等离子体”的最佳探针.要产生 X

射线激光必须要有工作介质 ,即线状高温等离

子体.在一定的温度和密度条件下 ,等离子体中

的某些离子 (如类氖离子)的某些能级对将形成

粒子数反转.相应频率的自发辐射将在线状等

离子体中传播并放大 ,从而产生 X射线激光.

目前 ,在我国的强激光装置上已经产生了世界

亮度最高的 X射线激光 [3 ] .为了有效地形成粒

子数反转 ,需要定量地和准确地掌握粒子数反

转机制.这些也涉及原子物理基础研究 ,其新进

展将在下面作系统介绍.

在 ICF和 X射线激光以及其他一些高科

技研究领域中 ,都涉及到高温等离子体.在这样

的等离子体中 ,原子处于各种不同的离化状态.

这些离化态原子 (离子)在各能级上的布居以及

离子与其周围的电子、光子、其他离子的相互作

用 ,直接影响到等离子体的状态和等离子体的

运动变化.在不同的温度、密度和外界条件下 ,

等离子体可处于完全局域热动平衡状态、部分

局域热动平衡状态或非局域热动平衡状态.在

不同的情况下 ,人们所关心的等离子体中的原

子过程是不同的.
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在较高密度且辐射不易逃逸的条件下 ,等

离子体被认为是处于完全局域热动平衡状态.

在一定温度和密度的局部区域 ,不同频率的光

子服从普朗克分布 ,不同速度的自由电子和离

子服从麦克斯韦分布 ,离子在不同能级的布居

满足萨哈 - 玻尔兹曼分布.不同温度局部区域

之间能量传输可以用扩散方程描述.高温条件

下起主要作用的辐射热传导可由辐射不透明度

描述.辐射不透明度的计算需要考虑谱线吸收、

光电吸收、逆韧致吸收和康普顿散射等过程 ,其

中谱线吸收的计算量极大.其原因在于离子的

能级很多 ,特别是对重元素 ,其产生的谱线可达

千万条之多.因此 ,准确快速地计算这些过程的

微观参数和辐射不透明度参数 ,成为原子物理

研究的重要课题之一. 30 多年来 ,中国工程物

理研究院在这方面开展了大量的理论研究工

作[4 ] ,为高科技研究和工程应用提供了大量参

数 ,同时在不透明度的实验测量方面也做了大

量工作.

在较高密度和辐射漏失较严重的情况下 ,

等离子体被认为是处于部分局域热动平衡状

态.在一定温度和密度的局部区域 ,不同频率的

光子不再服从普朗克分布 ,不同速度的自由电

子和离子仍服从麦克斯韦分布 ,但可以有不同

的温度 ,离子在不同能级的布居仍满足萨哈 -

玻尔兹曼分布.不同温度局部区域之间能量传

输不再用扩散方程描述 ,而需要考虑辐射输运

方程.此时 ,等离子体对不同频率光子的吸收和

发射系数是研究辐射输运过程的必需参数.吸

收和发射系数的研究需要考虑谱线吸收与发

射、光电吸收与辐射复合、逆韧致吸收与韧致辐

射以及康普顿散射等过程.这些涉及到离化态

原子激发态 (包括连续态)结构和有关的光过程

的基础研究.这方面的研究工作正在中国工程

物理研究院、清华大学、中国科学院物理研究

所、四川大学及国防科技大学展开.图 1展示了

文献[5 ]计算的 Ge等离子体谱分辨吸收系数 ,

与最新实验测量值符合很好.根据理论计算 ,我

们能够明确地识别吸收峰的跃迁机制 ,因此也

能通过这些吸收峰的特征来诊断等离子体的电

图 1　Ge等离子体谱分辨的不透明度

(ρ = 01012g/ cm3 , kB T = 38eV)

子温度和密度.

在较低密度的条件下 ,等离子体处于非局

域热动平衡 (NL TE)状态.在局部区域 ,不同速

度的自由电子和离子仍然服从麦克斯韦分布 ,

但可以有不同的温度.不同频率的光子不再服

从普朗克分布 ,必须由辐射输运方程描述.辐射

输运方程的建立需要辐射吸收系数和发射系

数.相关的谱线吸收、光电吸收、逆韧致吸收等

过程和相应的逆过程以及康普顿散射过程的微

观参数是必不可少的.离子在不同能级的布居

也不再满足萨哈 - 玻尔兹曼分布 ,必须由速率

方程描述. 由于速率方程的建立需要考虑电

子 - 离子和光子 - 离子相互作用的有关微观动

力过程 ,如电子碰撞激发、电子碰撞电离、双电

子复合 (共振辐射复合) 、谱线吸收、光电吸收等

和相应的逆过程.如此种类繁多、数量巨大的原

子参数靠一个单位的有限资源是难以完成的.

1987年 ,在许多著名科学家的倡导下和有关领

导的支持下 ,组成了中国原子 - 分子数据研究

联合体 (CRAAMD) .联合体挂靠在中国工程物

理研究院北京应用物理与计算数学研究所. 10

余年来 ,联合体在各级领导和有关单位 (如复旦

大学、清华大学、中国科学院物理研究所、吉林

大学、中国科学院武汉物理与数学研究所、四川

联合大学、中国科学技术大学、中国原子能科学

研究院、北京师范大学等)的支持下 ,积极开展

工作 ,为各项应用研究提供了大量原子参数.为
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了满足 ICF“精密物理”和 X射线激光研究的需

要 ,这些原子参数不但要求量大 ,而且要精确 ,

因而涉及到离化态原子激发态 (包括连续态)结

构和有关的各种动力过程的基础研究.尤其是

等离子体在一定的电子温度下 ,与丰度高的离

子有关的电子碰撞速率 (即有关的电子碰撞截

面的麦克斯韦分布权重积分)的精度将强烈地

依赖于低电子能量区 (与其碰撞阈值同量级的

电子能量)碰撞截面的精度.一般来说 ,要精确

地计算低电子能量区碰撞截面是较困难的 ,因

为必须处理好多电子体系的电子关联作用.近

年来 ,在清华大学、中国科学院物理研究所、中

国工程物理研究院北京应用物理与计算数学研

究所开展了原子的相对论多通道理论研究[5 ] .

该理论方法是全相对论的 (可计算任何高原子

序 Z的离子)以及非微扰的 (可较精确地处理

电子关联作用) .根据该方法 ,可以直接计算“电

子 - 离子碰撞”的短程散射矩阵 ,因而能够精确

地计算低电子能量区碰撞截面.更有趣的是 ,由

于散射矩阵对能量的解析延拓性 ,该短程散射

矩阵可以连续地延伸到阈值以下 ,并且还可根

据上述理论直接计算得到 ;其本征值和本征矢

量则对应着多通道量子亏损理论的物理参数

(本征量子亏损和转换矩阵) .有了这组参数 ,就

可方便地计算任意里德伯态能级和自电离共振

能级结构[6 ] .通过量子亏损理论物理参数的连

续性 (即散射矩阵的解析延拓性) ,激发态能级

和激发截面存在着密切的内在关系.因此 ,可以

通过非常精确的光谱数据来验证理论计算的电

子碰撞激发截面.在实验方面 ,中国科学技术大

学建立了电子碰撞实验装置.该装置可以进行

电子 - 原子碰撞截面的绝对测量 (实验误差在

10 %之内) [7 ] ,提供了独立检验原子碰撞参数

精度的实验手段 ;同时该实验装置还可进行高

分辨电子能量损失谱测量 ,能够获得各种原子

的绝对光学振子强度 (即原子的光吸收截面) ;

这些测量可以为我国有关的重大科技研究项目

和相关的学科 (如化学物理、天体物理等)提供

不可缺少的原子参数.

根据原子激发态基础研究的成果 (多通道

量子亏损理论和相应高分辨激光光谱技术) ,可

以精确地掌握原子激发态能级结构 (包括无限

的里德伯态和无限的自电离共振态) .对于这些

无限的里德伯态或无限的自电离共振态 ,可以

归类为有限的“通道”.实验上通过多步激光共

振激发 ,可以系统地掌握各种激发通道 (即该通

道内无限的激发能级位置和有关强度) .因此可

以阐明原子激发态的电子关联作用.清华大学

建立了激光多步共振激发电离飞行质谱实验装

置.在该装置上 ,应用脉冲电场、稳恒电场顺序

电离方法 ,提高了信噪比 ,因而能清楚地观测到

原子双里德伯激发态能级结构 (即同时有两个

电子处于高度激发的里德伯轨道) ,展示出电子

关联效应的动态演化过程[8 ] .在该装置上 ,还

可以进行同位素分辨的超灵敏探测 ,通过该超

灵敏探测方法 ,可精确地探测 6500万年地质样

品含元素 Ru 和元素 In 的丰度.根据元素 Ru

和元素 In的丰度相关性 ,对“恐龙灭绝的学说”

(即 6500万年前由于小行星撞击地球所致)提

供了证据.根据原子激发态基础研究的成果 (即

全面掌握原子的激发通道) ,可以确定出最佳的

激发模式来进行超灵敏探测.例如 ,确定了能够

达到最强自电离共振态的多步激发通道组合 ,

将能大大地提高探测灵敏度.同样地 ,采用通用

的原子方案的激光分离同位素新技术时 ,只有

确定出最佳的激发模式才能获得最大的分离效

应 ,从而大大提高分离同位素的经济效应.因此

原子激发态基础研究是超灵敏探测高技术和激

光分离同位素高技术 (原子方案)的重要基础.

此外 ,中国科学院武汉物理与数学研究所在光

泵研究方面也取得了有趣的结果.他们先利用

激光泵浦原子使电子极化 ,再通过极化交换碰

撞 ,使129 Xe的原子核极化 ,从而能增强核磁共

振 (NMR)信号达 106 倍[9 ] .这为将来“量子计

算机”的研制建立重要的基础.

3　分子物理基础研究的进展

在分子水平上研究化学反应的机理及其与

分子激发态内部结构的关系 ,从微观层次上探
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测和认识化学反应是怎样发生和怎样进行的 ,

以掌握化学反应的规律和本质 ,并逐步做到控

制化学反应 ,使之向人们所期望的方向进行 ,这

是分子物理也是化学物理基础研究的前沿问

题 ,对物理学和化学的很多分支学科的发展起

着推动和促进作用 ;也是开发相关高新技术 (如

发现新型特殊材料、超灵敏探测技术、超灵敏识

别技术等)不可或缺的科学依据 ;同时对搞清催

化机理、改进化工生产、提高燃烧效率、减少大

气污染等 ,都有重要作用.

化学反应过程一般可理解如下 :反应物 (原

子或分子)由于相互碰撞而形成反应复合体 ,然

后该反应复合体再分解成为生成物 (原子或分

子) .阐明反应复合体能级结构是研究反应机理

的重要问题.为阐明化学反应的机理 ,发展了交

叉分子束碰撞实验装置 ,它可以清楚地研究单

元化学反应 ,这标志着近 20年来人类在化学物

理方面的重大进展 (以李远哲实验室为代表) .

中国科学院大连化学物理研究所也建立了交叉

分子束碰撞实验装置 ,开展了一些实验研究.阐

明化学反应的机理也可利用其他实验方法 ,例

如 ,利用双光子共振 - 多光子电离谱方法 :首先

利用脉冲泵浦激光产生特定的激发态分子 ,该

激发分子和缓冲气体原子碰撞 ,通过传能反应

而产生不同的激发态分子 ;然后再利用另一脉

冲扫描激光 ,通过多光子共振电离方法 ,来测量

上述传能反应所产生的不同激发态分子.中国

科学院大连化学物理研究所利用该方法从实验

上阐明了 CO分子态 - 态传能反应过程的量子

干涉效应[10 ] .

在用量子散射 (碰撞)理论阐明化学反应过

程时 ,通常需要许多散射分波叠加才能定量地

描述.利用交叉分子束碰撞装置 ,进行“全散射

实验”时 ,由于涉及较多散射分波 ,而使阐明反

应复合体能级结构的工作较为繁杂.对于适当

的分子 ,通过光激发而形成特定的激发态 (由于

跃迁选择定则 ,只涉及特定的分波) ,然后解离

成为碎片 (较小的分子、自由基或原子) ,该激发

态分子可以视为碎片的“反应复合体”.这就是

所谓的“半散射”物理图像.因此 ,研究光解离过

程也是一种较好的研究有关化学反应机理的手

段.中国科学院化学研究所从实验上研究了丙

酮、草酰氯等有机分子的光解动力学过程[11 ] .

清华大学建立了高分辨激光光谱实验装置 ,并

根据高分辨分子激光光谱 ,分析了 Na2 高里德

伯态 ,阐明了贯穿型和非贯穿型两类里德伯态

的特征.同时还分析了钠分子和锂分子里德伯

态的预解离过程 ,并对钠分子 3 3Πg 预解离能

级的解离通道的非相干控制进行了探测[12 ] .当

激发光子能量足够大时 ,光激发的分子不但可

能解离 ,而且还可能电离 ,这样的激发态分子也

被称为“超激发态分子”.分子超激发态能级结

构也是与阐明化学反应机理有关的重要问题 ,

因为超激发态分子可以视为有关化学反应的反

应复合体.清华大学和中国科学院物理研究所

正在开展分子超激发态结构的理论研究 ,其理

论方法是原子多通道理论的推广.因此 ,如同原

子多通道理论描述无限的原子里德伯态一样 ,

该理论能够以通道的方式定量地描述无限的分

子里德伯态以及有限的解离态对通道的相互作

用.该项理论研究正在不断取得进展 ,完成后将

能够定量地描述超激发态分子解离和电离过程

相互的竞争 ,能够更好地描述“反应复合体”的

能级结构 ,从而能更好地阐明化学反应机理.目

前根据初步的分子超激发态结构理论 ,能够定

量地计算分子光吸收能谱 ,并对识别分子光激

发能谱起着指导性作用[13 ] .根据该初步理论 ,

以通道的方式完全地分析了 H2 分子的绝对实

验吸收光谱 (其分辨率为 60meV) ,见图 2 [14 ] ,

从而得到在较宽的真空紫外波段 (9—19eV)的

H2分子无限个激发态的所有振动分辨的振子

强度 (即光吸收截面) .如果不通过上述理论分

析 ,获得该分子参数则需要更高分辨率的实验

测量.该分子参数为真空紫外天文观测提供重

要的数据 ,因为 H2是宇宙中丰度最高的分子.这

里 H2分子的绝对实验吸收光谱是在中国科学技

术大学电子碰撞实验装置上以高分辨电子能量

损失谱的方式测量获得的[15 ] .该电子碰撞实验

装置还可进行 (e ,2e)符合实验 ,可以直接测量全

部占有分子轨道在动量空间的波函数振幅[16 ] .
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图 2　真空紫外波段的 H2分子的绝对实验吸收光谱

(·为实验谱 ; 为拟合谱 ;———为残差)

　　在高分辨激光光谱实验方面 ,中国科学技

术大学也建立了超高分辨超灵敏激光光谱装

置.在该装置上 ,他们通过转动能级分辨的光

谱 ,观测到硅烷、锗烷等球陀螺分子由于振动激

发度的增加而使得转动能级从球陀螺分子 ( T d

对称)向轴对称陀螺分子 ( C3 v对称)演变 ,阐明

了具有长寿命的局域模振动 ,即振动能量可以

长时间集中在某个化学键上而使该化学键增

长 ,为实现激光主动控制分子内部动力学和控

制化学反应过程提供可能的途径.他们还从理

论上揭示了非谐性产生局域模振动的机

理[17 ,18 ] .

在新型材料的制备方面 ,清华大学利用碳

纳米管“限制化学反应”制备出氮化镓一维纳米

晶体[19 ] .由于氮化镓是制备蓝光激光器最有希

望的材料 ,而且碳纳米管限制化学反应的方法

还可推广到制备其他非碳材料的一维纳米晶

体 ,因此这项研究成果受到了广泛重视.他们还

发展了硅衬底上碳纳米管阵列的制备技术.这

种碳纳米管阵列的一个直接的应用就是场发射

平面显示.这项技术的特点是它与现行的微电

子器件的制备工艺完全兼容 ,这就为碳纳米管

器件和硅器件的集成提供了可能 ,并容易实现

规模生产[20 ] .

4　若干展望

可以预见 ,原子分子物理学在 21世纪初期

将有进一步的发展.在实验方面 ,随着测量技术

突飞猛进的发展以及新型探测束源或探针 (如

先进同步辐射光源、X射线激光、纳米尺度扫描

功能探针等)的出现 ,必定会涌现出各种新颖

的、能够更精确地测量原子或分子的量子状态

的实验方案 ,使得人类能够对看不见、摸不着的

原子或分子 (即“常规”物质的基本结构单元)进

行极其灵敏的探测、识别甚至控制.而在理论方

面 ,量子多体理论和计算物理的发展 ,将使我们

能够根据量子理论 (包括量子统计理论) ,在原

子、分子、团簇的层次上定量地掌握物质的性

质 ,为“新材料的理性设计”建立重要的基础 ,甚
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至进一步理性地理解生命现象和起源.

原子分子物理的这些进步 ,将更好地服务

于国家战略性的重大科研项目 ,包括上述一些

跨世纪科研项目 :惯性约束聚变研究、量子信息

处理 (计算)和量子通信研究等.另一方面 ,未来

许多高技术领域 ,尤其是信息技术、资源勘探、

环境监测以及生物医学工程等方面 ,都在朝着

精巧化、精准化、精细化、智能化和集成化的方

向发展.为了满足这些要求 ,就必须锲而不舍地

在原子、分子层次上对物质进行探测、识别与控

制方面的研究.交叉学科的迅速发展以及我国

高新科学技术的不断进步 ,必将对原子分子物

理基础研究的工作提出更高的要求 ,也为有志

于原子分子物理基础研究的青年科技工作者提

供了一个更加广阔的天地 !
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