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Skyrme能量密度泛函在深度垒下熔合反应中的初步应用*
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摘暋要:基于Skyrme能量密度泛函并对动能密度按扩展的 Thomas灢Fermi半经典近似展开到淈四

阶项,探索了深度垒下熔合反应的熔合截面急剧下降现象。通过分析熔合反应的入射道势和熔合截

面来选择Skyrme参数,进而探索了深度垒下熔合反应与核物质状态方程之间的关系。
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1暋引言

量子力学的成就让很多物理学家和化学家认

为,所有的物理和化学内容已经全部包含于薛定谔

方程。然而,求解薛定谔方程首先需要求解系统的

波函数,它是3N 个空间坐标和N 个自旋坐标的函

数。由于色散关系的作用,对于一个包含多粒子的

动力学系统,波函数的求解是十分复杂的过程,而

且对于依赖4N 个变量的波函数,将随着体系粒子

数增多,运算量随之成指数增长,使计算变得越来

越困难,甚至无法执行。直到1964年,Hohenberg
和 Kohn 提 出 了 开 创 性 的 Hohenberg灢Kohn 定

理[1]:在外场下的束缚费米子系统,粒子密度能够

唯一地确定系统哈密顿量以及系统的所有性质。该

定理的提出为后续的密度泛函理论(DensityFunc灢
tionalTheory,简称 DFT)乃至多粒子体系的分析

和研究奠定了基础。由于 DFT 采用粒子密度作为

描述系统性质的基本物理量,从而大大降低了薛定

谔方程求解上的困难。近些年来,基于 Hohenberg灢
Khon思想的 DFT 已被广泛地应用于固体物理的

电子结构计算、量子化学、生物和材料科学等领域。

在核物理领域,人们利用 DFT 讨论核多体问

题,特别是在原子核的结构和性质方面取得了十分

有意义的进展[2],并日益引起了人们的广泛关注。
本文将尝试采用 DFT讨论熔合反应研究中一个新

的实验现象,即当质心入射能量Ecm低于某一阈能

(远低于库仑位垒)时,观测到熔合截面出现陡峭的

下降现象[3],而且这一阈能对于不同的反应体系是

不同的。理论上,我们采用常用的Skyrme能量密

度泛函,其中动能密度项按扩展的托马斯灢费米

(ExtendedThomas灢Fermi,简称ETF)半经典近似

来处理。
图1给出了64Ni+64Ni反应体系的蒸发残余截

面随实验室能量的变化曲线,取自近期的实验文献

[3]。图中的实线和点线分别是用不同的耦合道方

法的计算结果[4,5]。当弹核以垒上或者库仑位垒附

近能量入射时,由测得的熔合截面来获取熔合位垒

分布,并试图从中获得与其他自由度的耦合。这就

是通常所说的耦合道分析方法。但是从图1中可以

看到,当弹核以较低能量入射发生熔合反应时,出

现了熔合截面急剧下降的现象,用耦合道理论分析

已经很难再给出相关的耦合信息。这种现象的出现

再一次向深度垒下熔合反应机制的理论研究提出了

挑战。虽然Jiang等[3]认为该现象的物理起因还不

清楚,但 Misicu和 Esbensen[6]认为熔合截面在极

端垒下陡峭下降的现象与入射道效应和核物质的饱
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和性质有关,应该在反应初始阶段研究这种熔合截

面陡峭下降的现象。他们运用参数化的 M3Y 的核

子灢核子相互作用,计算了核灢核相互作用势。在计

算熔合截面时为了与实验数据相比较,在核子灢核

子相互作用距离更小的区域,引入了排斥芯来改变

了入射道势的形状,才可以再现实验结果[6]。这意

味着极端垒下的熔合截面急剧下降的现象与核的不

可压缩系数有关。因此,采用微观的Skyrme能量

密度泛函计算核灢核相互作用势应该是一种合理的

理论途径。这种方法是基于原子核的基态性质调试

出来的有效相互作用,计算出来的熔合势垒能够将

原子核的结构效应体现在反应中,从而将结构性质

与熔合反应联系起来。同时选取不同的Skyrme参

数联系着不同的不可压缩系数,因此,也可以尝试

着探索核物质的状态方程(EOS)。

图1暋64Ni+64Ni反应体系的蒸发残余截面随实验室能量的

变化曲线(取自文献[3])

应该指出,对上述问题的讨论,不仅对于理解

深度垒下熔合反应机制,而且对于理解天体物理中

的核反应过程,以及超重元素合成中的低能阻滞现

象都有着一定的理论意义。

2暋 熔合位垒的计算

熔合反应中弹靶之间的相互作用势也称为入射

道势或者熔合势垒[7],可以写为

Vb(R)=Etot(R)-E1-E2, (1)

其中,R 是两核质心间的距离,Etot(R)是相互作用

的弹靶体系的总能量,E1 和E2 分别是弹核与靶核

各自的能量。它们的表达式为

Etot(R)=曇H 氀1p(r)+氀2p(r-R[ ),暋暋暋

氀1n(r)+氀2n(r-R ])dr, (2)

E1=曇H 氀1p(r),氀1n(r[ ])dr, (3)

E2=曇H 氀2p(r),氀2n(r[ ])dr, (4)

其中能量密度 H 包含Skyrme能量密度 Hsky(r)和
质子灢质子库仑能密度 Hcoul(r)两部分。Skyrme能

量密度是核子定域密度氀q,动能密度氂q和自旋灢轨

道耦合密度Jq(q=n,p)的泛函:

HSky(r)=淈2
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式中t0,t1,t2,t3,x0,x1,x2,x3 和毩是Skyrme
相互作用力参数。上式中最后一项是自旋灢轨道耦

合对能量的贡献,W0 是自旋灢轨道耦合强度。空间

任一点上核子密度为质子和中子密度的叠加氀=氀p

+氀n,动能密度氂=氂p+氂n,自旋灢轨道耦合密度J=
Jp+Jn。库仑能是质子定域密度的泛函,考虑了库

仑交换项的贡献,

HCoul(r)=e2
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r-r曚 dr曚 -
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暋暋对于动能密度氂q 以及自旋灢轨道耦合密度Jq(q
=n,p),根据扩展 ETF近似[8],按照淈作半经典

展开,可以写成核子密度氀q 及其梯度的泛函。由于

密度的尾巴呈指数衰减,所以氂q 的高阶项是发散

的。因此,核子的动能密度渐进地展开到淈四阶项。
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氂q(ETF)=氂q(TF)+氂q(2)+氂q(4), (7)

氂q(TF)=3
5

(3毿2)2/3氀3/5
q , (8)

氂q(2)=1
36

(Ñ氀q)2

氀q
+1

3殼氀q+暋暋暋暋暋暋暋

1
6

Ñ氀q Ñfq+氀q殼fq

fq
- 1

12氀q
Ñfq

f
æ

è
ç

ö

ø
÷

q

2

+

1
2氀q

2m
淈2

W0

2
(Ñ(氀+氀q)

f
é

ë
êê

ù

û
úú

q

2
, (9)

氂q(4)= 1
4320

(3毿2)-2/3氀1/3暳暋暋暋暋暋暋暋暋暋

24殼2氀
氀

-60Ñ氀·Ñ(Ñ氀)
氀2 -28

Ñ氀æ

è
ç

ö

ø
÷

氀
é

ë
êê

2

-

14Ñ(Ñ氀)2

氀2 +280
3

(Ñ氀)2 Ñ氀
氀3 +

184
3

Ñ氀·Ñ(Ñ氀)2

氀3 -96
Ñ氀æ

è
ç

ö

ø
÷

氀
ù

û
úú

4
, (10)

氂q(2)的最后一项是自旋灢轨道耦合对动能的贡献,

有效质量因子fq 源于Skyrme相互作用中的氀氂项,

fq=1+2m
淈2 [B3氀(r)+B4氀q(r)], (11)
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暋暋在公式(2)—(4)中,氀1p,氀2p,氀1n和氀2n分别是冻

结的弹核与靶核的质子和中子的密度分布,可以由

约束的密度变分法得到。氀1p(r)+氀2p(r-R)是弹核

与靶核内质子密度在空间r处的叠加,氀1n(r)+
氀2n(r-R)是弹核与靶核内的中子密度在空间r处

的叠加。我们采用冻结近似计算的弹靶质心距离为

R 时反应体系的总能量Etot(R),而E1 和E2 为非

相互作用的弹核和靶核自身的能量。
在核灢核相互作用势以及库仑能的计算中,对

于某一确定的体系,在R=7—15fm 之间以步长为

殼R=0.25fm 计算的入射道势。在计算过程中,我

们以亲近势(Proximitypotential)[19]的计算结果作

为比较,从47组Skyrme参数中选择了以下4组:

SkM* ,SIII,SkP 和 SLy7,是 因 为 用 这 几 组

Skyrme参数的计算结果与亲近势的计算结果非常

靠近。同时还发现,对于重体系核子的动能密度按

ETF近似展开到淈四阶项(ETF4)的计算结果与展

开到淈二阶项(ETF2)的计算结果相比较,ETF4的

结果和亲近势更靠近。这暗示了对于比较重的核,
它的动能密度用粒子数密度来表示,只取到淈的二

阶项是不够的,精度越高越好。我们分别用上述提

到的4组Skyrme参数计算以下4个反应体系64Ni
+89Y,64Ni+100Mo,64Ni+64Ni和90Zr+92Zr的熔

合势垒和熔合截面。

图2暋64Ni+89Y,64Ni+100Mo,64Ni+64Ni和90Zr+92Zr熔合反应的入射道势
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暋暋图2 给出了64Ni+89Y,64Ni+100Mo,64Ni+
64Ni和90Zr+92Zr4个熔合反应的入射道势,并与亲

近势的计算结果相比较。图中的叉线是亲近势计算

的熔合势垒,实线、点线、虚线和点划线分别是采

用Skyrme参数SkM* ,SIII,SkP和SLy7的计算

结果。亲近势是人们较认可的唯象势,所以,通过

与亲近势的比较,可以有效地对Skyrme参数进行

限制。从图2中可以看出,其中与亲近势相近的

Skyrme参数对于不同的反应体系,采用SkM* 这

组参数的计算结果都系统地与亲近势的结果符合得

较好,因此,在下面的熔合截面的计算中,我们都

取SkM* 这组参数计算的熔合势垒为参考来计算上

述4个反应体系的熔合截面。

3暋熔合截面的计算[10]

熔合截面的计算是基于势垒穿透的 Wong公式

实现的,Wong公式表示为

氁(1)
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0
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暳暋暋暋暋暋暋暋暋
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é
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Wong公式是基于一个倒置抛物线形的熔合势垒的

一维 势 垒 穿 透 理 论 计 算 熔 合 截 面 的,而 采 用

Skyrme参数计算的熔合势垒并非严格的抛物线形

式,因此引入一个势垒分布D(B),则熔合截面可

以表示为

氁fus(Ecm)=曇
¥

0
D(B)氁(1)

fus (Ecm,B)dB , (15)

上式中氁(1)
fus就是一维抛物线形势垒穿透因子,D(B)

是描述势垒分布的权重因子,满足:

曇
¥

0
D(B)dB=1。 (16)

暋暋一般情况下,D(B)是连续可导并且对称的,而

Wong公式则是当 D(B)=毮(B-B0)时的一个特

例。但是观察大量的实验结果发现势垒的实际分布

并不是一个很好的高斯分布,更不是完全对称的,
所以在计算中对不同部分引入了两个权重因子:

D1(B)= 毭
2 毿氊1
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同时,角频率满足:

氊1=1
4

(B0-Bc), (19)

氊2=1
2

(B0-Bc), (20)

B1=Bc+w1, (21)

B2=Bc+氊2, (22)

其中,B0 是采用SkM* 这组参数计算的静态的熔合

势垒 高 度,曲 率 半 径 R0 和 曲 率 淈氊0 都 可 以 从

Skyrme能量密度泛函计算结果中得到。Bc=fB0是

表示有效熔合势垒高度,是考虑到其它自由度如体

系动力学形变、核子转移、振动和“颈部暠形成等的

耦合效应,是对静态的熔合势垒高度B0 进行的修

正,在计算过程中始终取降低因子f=0.926。毭是

影响宽度分布D(B)的一个参数,毭值越大,分布宽

度越小。从上述表达式中可以看出,除了D1 中的毭
之外,D 的峰值和宽度只取决于位垒B0,所以进一

步地引入一个因子Davr

Davr(B)=1
2

[D1(B)+D2(B)], (23)

当然,Davr(B)也是归一化的。在实际计算中取有效

权重函数Deff(B)。当B<Bs 时,Deff(B)=D1(B);
当 B>Bs 时,Deff(B)=Davr(B)。这 里,Bs 为

D1(B)=D2(B)的解中较小的一个。这样熔合截面

的表达式可改写为

氁fus(Ecm)=曇
¥

0
Deff(B)氁(1)

fus (Ecm,B)dB 。 (24)

同时,由于在左侧时的D1(B)和Davr(B)并不相等。
为了弥补这个缺陷,在计算截面时,取两项之间的

较小值,

氁fus(Ecm)=min氁1(Ecm),氁avr(Ecm[ ]) 。 (25)

暋暋图3是基于Skyrme能量密度泛函的方法计算

的熔合势垒和公式(14)—(25)计算得到的4个反应

体系64Ni+89Y,64Ni+100Mo,64Ni+64Ni和90Zr+
92Zr的熔合截面,并与实验结果进行了比较。实线

表示采用SkM* 参数计算的结果,圆点表示实验数

据,分别取自参考文献[3,4,11,12]。从图中可以

看出,采用SkM* 参数可以将上述4个反应体系极

端垒下熔合截面急剧下降的现象很好地再现。对于

反应90Zr+92Zr,在垒上区域,由于熔合裂变的竞

争,计算出来的只是俘获截面要比实验测得的熔合
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截面偏大。在计算中对于不同的反应体系采用了不

同的毭值,它与核的壳效应和结构效应有关。在计

算64Ni+89Y 和64Ni+64Ni的熔合截面时,毭=9.0
才能与实验结果拟合得很好,而在计算64Ni+100Mo
和90Zr+92Zr的熔合截面时,毭分别等于3.0和4.0
就能与实验结果拟合得很好。在计算中采用文献

[10]中的一个经验公式,毭=1-c0殼Q+0.5(毮prog
n +

毮targ
n )。其中 殼Q=Q-Q0 表示当前所考虑的熔合体

系的Q 值与参照体系的Q 值之差。参照系的Q 值

用Q0 表示。对于殼Q<0的反应取c0=0.5MeV-1,
对于殼Q>0的反应取c0=0.1MeV-1。对于中子满

壳弹核(靶核)有毮prog(targ)
n =1,对于非满壳情况有

毮prog(targ)
n =0。因此,应用这种方法可以对这方面的

实验研究工作做出一定的预测,为实验提供参考。

图3 基于Skyrme参数SkM* 计算的4个反应体系64Ni+89Y,64Ni+100Mo,64Ni+64Ni和90Zr+92Zr的熔合截面

另一方面,按照 Misicu和 Esbensen的观点[6],熔

合截面在极端垒下陡峭下降的现象是由核物质的饱

和性质引起的。他们利用参数化的 M3Y核子灢核子

相互作用势加排斥芯的计算表明,在入射道势的内

部存在一个较浅的凹谷。这说明极端垒下熔合截面

陡峭下降的现象与核子灢核子相互作用有关,而不

同的Skyrme参数表明不同的核子灢核子相互作用

和不同的核物质的不可压缩系数,上述计算表明从

熔合反应的角度也可以考察核物质状态方程的性

质。从图2可以看出,对于同一个反应体系,熔合

势垒的高度、宽度、曲率敏感地依赖于所采用的

Skyrme参数,从而对应着不同的熔合激发函数。
在上述4个反应体系64Ni+89Y,64Ni+100Mo,64Ni
+ 64Ni和 90Zr+92Zr的研究中,采用SkM* 这组参

数计算的熔合势垒都系统地与亲近势的结果符合较

好,还能系统地再现这4个反应的熔合激发函数。
因此,可以初步估计核物质的不可压缩系数应该与

采用SkM* 参数计算的结果 K=217 MeV 比较靠

近。这一结果与文献[6]利用参数化的 M3Y 核子灢
核子相互作用势加排斥芯的计算结果基本一致。

4暋总结

采用 Skyrme能量密度泛函并对动能密度按

ETF半经典近似展开到淈四阶项,探索了4个反应

体系64Ni+89Y,64Ni+100Mo,64Ni+64Ni和92Zr+
90Zr的熔合势垒及熔合截面。我们发现采用常用的

几组Skyrme参数可以得到不同的熔合势垒和熔合

截面。只有SkM* Skyrme参数可以系统地再现上

述4个反应体系深度垒下熔合截面急剧下降的现

象。深度垒下熔合截面急剧下降的现象与核物质的
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饱和性质有关,通过深度垒下的熔合反应的入射道

势和熔合截面来选择的Skyrme参数,可以估计核

物质的不可压缩系数应该与采用SkM* 参数计算的

结果K=217MeV比较靠近。

致谢暋作者衷心感谢刘敏博士有益的讨论和所提供
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