
! "# 卷（$%%& 年）# 期! ! ! ! ! ! ! ! ! ! ! ! ! ’(()：**+++, +-./, 01, 12

用（ 3，$3）电子碰撞电离测量乙烯分

子中的扭曲波效应!

任雪光! ! 宁传刚! ! 邓景康4 ! ! 张书锋! ! 苏国林
（清华大学物理系! 原子分子纳米科学教育部重点实验室! 北京! 5%%%67）

摘! 要! ! 利用新一代高性能（3，$3）电子动量谱仪，在 7%%—$7%% 38 的大范围入射电子能量条件下，测量了乙烯分

子电子密度的动量分布, 实验测量的乙烯 59":轨道电子动量分布与平面波冲量近似的理论计算结果相比，在低动量区

和高动量区出现明显的上翘（ (-;2 -)）效应，并且此上翘效应随着入射电子能量的增加而逐渐减小, 进一步的分析证

实由于分子的扭曲波效应引起 59":轨道动量分布在低动量区和高动量区的上翘, 实验测量结果将对分子扭曲波理论

计算的建立提供实验依据,
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! ! 电子动量谱学（3.31(;M2 QMQ32(-Q R)31(;MR1M)T，

=_J）以电子碰撞电离的（3，$3）反应为基础，作为

直接测量物质中电子能量 Z 动量二维分布的方法，

现已发展成为研究物质的电子结构、电子关联和电

离机制的强有力手段［5—"］, 在 =_J 的（ 3，$3）反应

中，入射电子与靶物质（ 泛指原子、分子、固体或表

面）碰撞，使其发生电离，产生两个出射电子，其中

一个是被散射的入射电子，另外一个是从靶物质中

碰撞出来的电子, 我们已知入射电子的能量和动量，

通过测量两个出射电子的能量和动量，根据能量和

动量守恒，我们就可以得到靶物质中被碰撞出电子

的能量和动量, 而在对大量（3，$3）反应事件统计的
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基础上，可以得到不同能级（即不同轨道或电子态）

的电子动量分布，即电子动量谱& 因此，通过 ./0 的

（1，21）方法，人们可以清晰而灵敏地获得轨道电子

的动量分布信息&
电子动量谱学研究中的关键设备是电子动量谱

仪，它的发展经历了三个阶段& 23 世纪 43 年代出现

的第一代谱仪在电子能量 5 动量二维分布的测量

中，既不对能量扫描，也不对角度（动量）扫描，实验

对单能量和单角度逐点进行测量，因而探测效率很

低，只能对简单的原子和分子样品进行测量& 但是此

时的研究验证了电子动量谱学实验方案的可行性，

并显示了电子动量谱学潜在的研究价值& 63 年代出

现的第二代谱仪利用不同的分析器产生能量色散或

角度色散，并采用一维位置灵敏探测器实现了多能

量或多角度的同时测量，因而在性能上有了较大提

高& 人们利用第二代谱仪已经得到了一系列具有特

色的研究成果，并看到了电子动量谱学将会出现的

巨大研究价值& 但第二代谱仪的探测效率还较低，很

难对一些（1，21）反应截面较小的过程进行研究& 近

年研制成功的第三代电子动量谱仪采用新型的能量

分析系统和二维位置灵敏探测器，谱仪性能特别是

谱仪的探测效率有了很大提高，可以对许多小截面

的反应过程进行测量，使电子动量谱学能够精确测

量原子分子的电子轨道能量和轨道形状的特点，不

仅在物理、化学等基础领域中具有巨大的研究价值，

也将会在生物、材料、药物等应用领域中具有巨大的

研究价值&
在 ./0 的理论描述或理论研究中，目前常用的

方法是在平面波冲量近似（#(*,1 %*71 )8#’(91 *#:
#;<=)8*")<,，>?@A）或 扭 曲 波 冲 量 近 似（ B)9"<;"1B
%*71 )8#’(91 *##;<=)8*")<,，C?@A）下，（ 1，21）反应

的微分散射截面可以写成 /<"" 散射截面和能量 5
动量谱函数两项因子的乘积［D，E］& 其中 >?@A 将粒

子的运动用平面波方程来代替，而在 C?@A 方法下

粒子的运动采用扭曲波势下的弹性散射方程进行描

述& 利用平面波冲量近似来计算 ./0 中（1，21）反应

的微分散射截面虽然简单，但对于大部分轨道的高

动量区和一些特殊的原子分子轨道（ 如 B:()F1 和

!!:()F1 轨道）的低动量区，计算得到的散射截面偏

低& 显然，将入射和出射电子看成简单的平面波略显

粗糙& 而扭曲波冲量近似则考虑了靶对入射电子以

及靶离子对出射电子的扭曲效应& 扭曲波冲量近似

能够更准确地描述 ./0 的实验结果［D，E］&
实验证实 >?@A 的理论计算方法能够比较好地

描述原子分子中低动量区 ./0 的实验结果［D，2］，而

在高动量区由于扭曲波效应比较明显，实验结果存

在明显的上翘（ "’;, ’#）现象& 高动量区的上翘我们

比较容易理解，由于动量空间高动量区（!)G! !）常

常对应物质坐标空间的小 " 区域，即通常离原子实

比较近的区域& 对于（1，21）反应的入射电子和出射

电子来说，这个区域往往会受到比较明显的原子实

的扭曲作用，反映在电子动量谱中就会出现其强度

或实验的（1，21）散射截面在高动量区的上翘现象&
这样的解释比较合理，而且得到了电子动量谱学实

验与理论的进一步证实［D，H，I］& 然而，在最近的 ./0
研究中，在原子的 #$ 轨道［J，4］和分子的 B 5 ()F1 或

!! 5 ()F1 轨道［6—D3］中电子动量分布的低动量区，实

验测量的（1，21）反应的散射截面与 >?@A 的理论计

算结果相比出现了明显的上翘现象& 对于原子 ,B 轨

道的结果，C?@A 的进一步计算表明，原子 ,B 轨道

低动量区电子动量分布的上翘现象源于其扭曲波效

应的作用& 然而对于分子体系来说，由于分子存在多

中心问题（8’(") 5 +1,"1;），考虑扭曲波势相当困难&
因此，从理论的角度研究分子体系中低动量区动量

谱的上翘效应具有相当的难度& 在这种情况下，我们

需要开辟从实验的角度对此上翘效应进行深入分析

的途径& 从扭曲波效应的本质来看，它与电子的能量

存在一定的依赖效应，电子能量越低扭曲波效应越

明显，电子能量越高扭曲波效应越弱［E—J］& 因此要对

实验中观测到的 !! 5 ()F1 轨道低动量区（1，21）散

射截面的上翘现象与分子的扭曲波效应的相互关系

进行深入研究，需要在大范围改变入射电子能量并

具有足够好的能量分辨率的谱仪条件下进行 ./0
研究，才能得出具有足够说服力的结论［K，D3］& 然而

这样的谱仪实验条件要求，对于过去的电子动量谱

仪来说难度较大& 因为过去的电子动量谱仪通常只

能在单一入射电子能量条件下开展实验研究（ 如，

D2331L 或 DI331L）［D，6，K］&
我们实验室最新研制成功的高性能第三代电子

动量谱仪，解决了 ./0 研究扭曲波效应中存在的这

些难题& 新一代电子动量谱仪实现了高分辨率、高探

测效率的同时测量，探测效率较第二代谱仪提高了

两个量级，完成一个实验的周期从 2—E 个星期缩短

到数小时& 更重要的优势是能够利用新的谱仪对

（1，21）反应截面比较小的物理过程开展研究& 谱仪

典 型 的 能 量 和 角 度 分 辨 率［DD，D2］分 别 为 " % &
D’ 3—D’ 21L，"! & ( 3’ 4 ) ，"" & ( D’ K ) ’ 新谱仪

另外一个重要的特点是能够在大范围改变入射电子
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能量（3%%—$3%% 45）的条件下开展 678 实验研究,
利用新谱仪所具有的这些优势，我们就能够对诸如

扭曲波效应等与电子能量存在一定依赖效应的物理

过程开展系统的实验研究［9，::，:$］,
在本工作中，我们利用第三代电子动量谱仪多能

量、多角度同时测量的特点，直接得到了靶物质中轨道

电子的密度分布, 并首次在 3%%、&%%、;%%、:%%%、:$%%、

:&%%、$%%% 和 $3%%45 不同入射电子能量条件下，对乙

烯分子（<$=3）:>"?的 !!@./A4 轨道电子动量分布在低

动量区和高动量区的上翘效应进行了系统的研究，证

实了分子体系中 !!@./A4 轨道动量谱的上翘现象源于

分子扭曲波效应的作用, 目前，在分子体系中由于存在

多中心问题，扭曲波效应的理论计算还无法开展，我们

的实验结果为促进分子体系扭曲波理论计算方法的建

立提供了实验依据,
实验中使用的第三代电子动量谱仪［::，:$］如图

: 所示, 谱仪中（4，$4）反应的几何条件采用非共面

对称条件，电子枪产生一定能量的入射电子束，经过

准直模孔到达谱仪的（ 4，$4）反应室与靶物质发生

碰撞, 未发生碰撞的大部分电子将会被法拉第筒收

集, 在一定立体角范围内（ ! ! 3#" # "! ）出射的电

子，经过一定距离的自由飞行后到达圆锥形减速透

镜进行减速、聚焦，而后进入双环形能量分析系统

（BCD）进行能量分析，然后进入谱仪的二维位置灵

敏探测器，探测器输出的电子学信号经过放大、成形

等处理, 在一次（ 4，$4）反应中，探测器输出的各个

时间信号和位置信号是同时性事件，可以形成符合,
经过快慢符合系统产生的符合控制信号控制多参数

数据获取系统，收集探测器输出的时间与位置的多

参数数据, 通过 678 的软件系统，对收集到的数据

进行进一步分析、处理，可以得到两个出射电子的能

量和方位角, 在非共面对称几何条件下，角度 " 与

动量 $ 满足一一对应的关系［:—"，::］,
! ! 利用新的谱仪，我们在大范围改变入射电子能

量（3%%—$3%% 45）的条件下，对乙烯分子进行了系

统的实验研究, 在 :%%% 45 入射电子能量同时能量

分析器的通过能为 :%% 45 条件下，实验测量得到的

乙烯分子的电离能谱如图 $ 所示, 其中（0）为 " E
F ::G，（>）为所有 " 角加和的能谱结果, 从实验测

量的电离能谱中，能够明显的分辨出乙烯分子各价

轨道 :>"-，:>"?，"0?，:>$-，$>:-和 $0? 以及 $0? 轨道的

伴线结构, 第三代电子动量谱仪的特点是多能量和

多角度的同时探测，能够直接测量得到轨道电子的

能量 F 动量（ 角度）的密度分布，如图 " 所示, 其中

图 :! 高性能第三代电子动量谱仪示意图

图 $! 乙烯分子价轨道电离能谱

（0）为入射能 :%%% 45 下实验测量的结果，（ >）为

HIJD 下密度泛函理论（BKC F L"MNH）计算的结果，

并且考虑了谱仪的分辨率，采用高斯函数方法对理
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图 .- 乙烯分子中价轨道电子的能量 / 动量三维分布谱

论计算结果进行了卷积［0.］& 理论与实验的结果比较

可以看出，1234 理论能够比较好地描述乙烯分子

的价轨道电子密度的整体分布& 此外，在 05.6轨道的

电子密度分布中，1234 理论计算与实验结果相比，

在低动量区存在一定的差异，实验测量的 05.6 轨道

电子动量分布在低动量区出现了明显的上翘效应，

如图 7&
为了对此上翘效应进行深入研究，需要在大范

围改变入射电子能量的条件下对乙烯分子进行实验

测量，才能对低动量区电子动量分布的上翘进行准

确的分析［8，09］，从而得到上翘效应的起因& 为此，我

们在 799—:799 ;< 范围改变入射电子能量的条件

下，实验测量了乙烯分子 05.6轨道电子动量分布，如

图 7 所示& 图中理论描述采用 1234 近似下的 =*>?
">;; / @A+B 和 C@D / E.FG1 方法进行计算，同时理

论计算还考虑了仪器的分辨率［0.］，详细的计算过程

请参考文献［0—.，09—0:］& 1234 理论计算与实

验测量结果的相比可以明显地看出，随着（;，:;）反

应入射电子能量的增加，实验测量的 05.6 轨道低动

量区动量谱的上翘效应逐渐减小& 这是首次在大范

围改变入射电子能量的情况下，对低动量区电子密

度上翘效应进行的系统研究&
从低动量区实验的上翘效应与入射电子能量变

化的关系，我们可以清晰地看出乙烯分子 05.6 轨道

电子动量分布在低动量区的上翘效应随着入射能的

增加而逐渐减小的依赖关系& 在原子体系对氙原子

7H 轨道的电子动量谱学研究中，低动量区实验测量

结果也同样存在上翘效应，通过原子的 C234 和

C2E4 计算，得到扭曲波计算的动量谱结果，并对

氙原子 7H 轨道中的上翘效应进行了理论分析［I，J］&
原子扭曲波效应理论计算结果给出了氙原子 7H 轨

道在低动量区电子动量分布的上翘趋势，说明扭曲

波效应是引起氙原子 7H 轨道在低动量区上翘效应

的原因& 此外，原子体系扭曲波计算的理论预测表明，

图 7- 799—:799;< 的入射能范围内乙烯分子 05.6轨道的电子动量谱

·!"#·
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当入射电子能量从低到高变化时，原子 23 轨道低动

量区的上翘效应会逐渐变小，并从理论上给出了扭

曲波效应与入射电子能量的依赖关系［&］, 在分子体

系中，从乙烯分子 45"6 轨道坐标空间的电子密度分

布（如图 # 所示）来看，它与原子的 3 轨道或分子的

!!轨道的电子密度分布相似，通常称分子中具有类

似特征的轨道为 3 7 ./89 或 !! 7 ./89 轨道, 因此，对

分子体系中 3 7 ./89 轨道的分析与原子中 23 轨道的

理论分析具有一定的相似性,

图 #! 坐标空间中 45"6轨道的电子密度分布

从实验测量的 45"6轨道的电子动量分布来看，它

在低动量区出现的上翘效应与电子的入射能量存在

依赖关系，上翘效应随入射电子能量的增加而逐渐变

小，符合扭曲波理论在原子 23 轨道中对低动量区上

翘效应的预测结果, 因此可以证实乙烯分子中 45"6的

3 7 ./89 轨道低动量区电子动量分布的上翘现象是由

于分子中扭曲波效应的作用而产生的, 然而，由于多

原 子的分子体系中存在多中心问题，扭曲波效应对

分子体系的计算在目前理论框架下还无能为力,
我们在新的谱仪中得到的乙烯分子 45"6轨道的

结果，是首次在大范围改变入射电子能量的条件下，

对分子体系低动量区上翘效应进行的系统实验研

究, 研究得到了 3 7 ./89 轨道低动量区上翘效应与入

射电子能量的依赖关系，从而证实了分子体系中 3
7 ./89 轨道由于扭曲波效应而产生其低动量区动量

谱的上翘现象, 同时，实验测量结果为分子扭曲波理

论的建立提供了实验依据,
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核分子：自然界中最小的哑铃

间距小于纳米量级的一个氧分子是一个小型的哑铃，它是利用两个绕着核飞行的电子的作用键合成的一个分子结构, 最近由英国的 L/?]

B/26’0B 大学、比利时的 >0(’;./^-9 39 V;-T0/2 大学和 V9-T92 大学、法国的 39 >092 大学以及克罗地亚的 Q-3_9? L;D8;T/1 研究所共同组成的国

际联合研究组的科学家们成功地制作了一个更小的核分子哑铃, 这是一个由两个 " 粒子利用两个绕动飞行的中子构成的一个核分子结构

———铍 7 4% 核分子，它呈现为一个哑铃结构，结构的间距只有几个飞米,

这种椭圆形的微小核分子是用一束氦 7 & 核去撞击氦 7 R 原子气体所得到的，氦 7 & 核是一个新颖的核，它是通过用质子射入锂原子来制

作的，铍 7 4% 核分子的生存时间不太长，它的寿命时间只有 4% 7$4 D 左右，通常它们会迅速地分解为氦 7 R 与氦 7 & 碎片, 联合研究组的科学家

=, [?99? 指出：铍 7 4% 核分子结构的存在有力地支持了一种科学观点，即有时核的行为是与原子系统的行为很相似，它们也可以看成是由一个

中心核与围绕着它的“价粒子”间不断相互交换所组成，这里的“价粒子”一般是指电子或中子, 有一些特殊的核分子结构可以存在于某些较轻

的核内，例如碳 7 4$ 可以用三个 " 粒子组成一个三角形排列的构型，氧 7 4& 可以由四个 " 粒子组成四面体构型，而且这些构型非常紧密，因

此它们的这种几何构型很难被认识和观察到, 但铍 7 4% 核分子的扁长的形态在衰变系统中通过旋转行为很容易被观察,

（云中客! 摘自 J’@D/10. Q9T/9+ V9((9?D）
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