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摘要!基于热中子散射理论!在核数据处理程序
)0Cb>+,'7T

中开发了热中子散射律数据生成模块%在相

干弹性散射中!去除了传统方法中的晶体立方近似和原子位置近似!采用各向异性位移参数"

+;bT

$方法

得到考虑了不同原子位置和作用力方向影响的相干弹性散射律数据!使得相干弹性散射模型适用于任意

结构晶体%运用有效宽度模型或自由气体模型考虑液体靶中的扩散效应!运用离散谐振子模型考虑多原

子分子靶的分子内部振动!以及舍尔德近似考虑分子间的相干效应%通过对
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非相干弹性)金属
P2

相干弹性散射律数据的计算!证明了程序和方法的正确性%采用
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方法计算的

金属
P2

相干弹性散射律数据与传统方法相比!精度最大提高约
#*j

%

Ĉ6P0b

基准题计算结果表明!采用
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方法获得的金属
P2

热散射截面!会使计算的有效增殖因数更接近实验基准值平均约
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热能区中子散射数据对反应堆设计)辐射屏

蔽计算)临界安全分析以及冷中子源设计等的计

算结果具有重要影响%在热能区!慢化剂靶核的

化学键作用和热运动都会强烈影响中子的散射

行为!由于热能区中子的能量与靶核相当!中子

在与靶核的作用过程中可能从靶核获得能量或

失去能量%与自由靶核原子相比!这些效应将影

响热能区中子的散射截面!以及次级中子能量和

角度分布%评价核数据库"

0);U

$采用热散射律

"

96O

$数据描述以上效应!由于国际上缺少热散

射实验!且热散射实验无法对每种慢化材料都覆

盖整个热能区的入射中子能量范围和慢化材料

的温度范围!因此!

0);U

中的
96O

数据需结合

已有实验!通过物理模型进行评价%

0);U

中含

有
96O

数据的材料极为有限!最新发布的

0);U

(
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中!仅
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类常用慢化材料以及实

验冷中子源中的冷慢化剂材料含有
96O

数

据*

#

+

!这些材料的
96O

数据主要是采用美国洛

斯阿拉莫斯国家实验室核数据处理程序
)QDF

的
O0+bS

模块计算获得的%

目前
0);U

中的
96O

数据主要存在如下

问题'

#

$先进反应堆中使用的慢化剂材料缺少

96O

数据!如熔盐堆中的
UO.P2

#

$

$材料的

96O

数据与其晶体结构具有很强的相关性!如

先进反应堆内的
G3K

$

材料!其中
K

核素含量

不同使得其晶体结构不同*

$

+

!数值结果显示!如

果直接使用评价核数据库中给出的
G3K

$

的

96O

数据!会对计算结果造成一定的误差%针

对以上问题!需根据材料实际的晶体结构计算

产生
96O

数据%目前国际上的研究多是采用

)QDF

程序的
O0+bS

模块计算产生所需材料

的
96O

数据!但
0);U

(
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中
96O

的主要

贡献者之一北卡罗来纳大学
K7[73.

教授研究

指出!

O0+bS

中使用的近似会引入较大的误

差*

<

+

!限制了其使用范围%

近年来!随着反应堆高保真计算方法的发

展!核数据的精度成为限制反应堆设计精度提高

的主要问题!其中
96O

数据也是提高核数据精

度的重要内容!因此!需要对
96O

数据进行深入

研究%

K7[73.

教授针对以上提到的
O0+bS

问

题开发了
UO+66K

程序*

<

+

%然而!

UO+66K

未提及对非固体靶核
96O

的处理能力%

为满足反应堆设计对高精度核数据的需

求!西安交通大学
)0Cb

实验室自主研发了核

数据处理软件
)0Cb>+,'7T
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!本文在该程序的

基础上!开发通用的
96O

数据计算模块!去除

传统方法中的晶体立方近似和原子位置近似!

采用基于各向异性位移参数"

+;bT

$
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!

+的
96O

数据计算方法!可得到任意固体晶体结构的

96O

数据#在固体散射靶的模型基础上!加入

扩散模型)离散谐振子模型以及舍尔德近似!使

其可产生多原子分子固体材料)液体慢化材料

的
96O

数据%
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理论方法
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!

热中子散射公式

热能区中子在多原子的散射系统中!由于

有多个原子参与散射!利用量子力学处理势散

射的问题时!需要用多体薛定谔方程来描述该

多体系统%因此!一般引入第一玻恩近似和费

米赝势求解多体薛定谔方程!热能区中子散射

的双微分截面*
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为出射中子能量#
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为实验室坐标系下的散射角余弦#

Q

为材料

温度#

T

P

为玻尔兹曼常数#

&

/&:

为束缚核的相干

散射截面#

&
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为束缚核的非相干散射截面#
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为

中子的无量纲动量转移量#
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为中子的无量纲

能量转移量#
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$为自散射函数%
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和
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分别表征中子散射前

后角度和能量的变化量!可分别表示为'
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热散射函数
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其中'自散射函数
=

T

"

%

!

+

!

Q

$计入非相干散射

效应#相互散射函数
=

8
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Q

$加上自散射函

数!即
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Q

$计入相干散射效应%

引入简谐近似!即原子偏离平衡位置的位

移较小的情况下!晶体中原子间的相互作用可

近似正比于原子的位移%可通过对散射函数的

展开将热中子散射律分解为弹性和非弹两部

分%对于晶体!这种展开方式称为声子展开%

散射函数用声子展开为'
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其中!上标
*

表示
*

声子产生"或湮灭$!代表弹

性散射!中子与靶核散射前后能量没有改变#带

有其他更大数值上标的项表示
#

!

$

!

<

等声子

项!表示有声子产生"或湮灭$!中子散射后获得

能量或失去能量!代表非弹性散射项%热能区中

子散射可分为
"

部分'相干弹性散射)相干非弹

性散射)非相干弹性散射和非相干非弹性散射%

通用形式的双微分截面可进一步表示为'
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固体热中子散射律数据计算模型

固体材料是由大量粒子"原子)离子等$所

组成的具有强相互作用的集体%在一定温度

下!晶体格点粒子在平衡位置附近小振幅振动!

称为晶格振动%晶格振动是由不同频率的简正

振动叠加而成的一种集体振动%对于给定的晶

体!总的振动模式数目是一定的!按振动频率有

一分布!用晶格振动模式密度"或频率分布函

数$描述%从量子力学的观点看!表征原子集体

振动的能量是量子化的!每个振动模式能量的

最小单位称为声子!因此晶格振动模式密度又

称声子态密度%根据声子态密度!便可对固体

慢化材料的
96O

数据进行研究*

E

+

%
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$固体非弹性散射

中子与所有慢化材料的散射过程中都存在

非弹性散射!包括相干部分和非相干部分%一

般来说!相互散射律部分较弱!引入非相干近

似!即忽略相干散射项中的相互散射律部分!于

是!声子展开的非弹性散射可表示为'
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$为声子态密度!是计算
96O

数据的

重要输入参数!可通过实验方式或第一性原理

计算获得%
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$固体非相干弹性散射

对于含氢固体!弹性散射一般主要由非相

干弹性散射贡献%式"
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$中!由
&

.1/

=

*

T

产生的弹

性散射称为非相干弹性散射!非相干弹性散射

截面计算表达式为'
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$固体相干弹性散射

式"
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$表示固体中的相干

弹性散射!因此相干弹性散射截面表示为'
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#

$T

P

Q

9I

槡9&

/&:

=

*

"

#$

$

!!

计算相干弹性散射截面的关键问题是得到

=

* 的计算表达式!其介绍详见文献*

=

+%从第

一性原理出发!推导得到了便于计算的相干弹

性散射截面表达式'

&

2'

!

/&:

"

9

!

*

!

Q

$

C

,

"

$

&

$

<

$M

*

*

"

!

.

"

"F!

$

2

*

,

<

C

#

&

/&:

!槡 <

2

.

"

2

!

<

2

F

W

<

"

!

!

Q

$

$

$

"

#<

$

式中'

,

为晶胞中的原子数#

M

*

为晶胞的体积#

"

为倒易晶格矢量#

!

为中子散射过程中的动量

转移矢量#

!

<

和
&

/&:

!

<

分别为晶胞中第
<

个原子

的位置和束缚态相干散射截面#

2

d$W

<

"

)

!

Q

$为第
<

个原子的德拜
>

沃勒因子#

W

<

"

!

!

Q

$为德拜
>

沃

勒系数%

传统方法中!为简化德拜
>

沃勒因子的计

算!采用了
$

个近似%首先是晶体立方近似!即

假设在散射系统中每个原子的位移都是各向同

性的!对于各原子可通过使用统一声子态密度

来计算德拜
>

沃勒系数%于是!德拜
>

沃勒系数

可用统一的表达式表示'

W

<

"

)

!

Q

$

C

2

$

)

$

"?

<

T

P

Q

)

n

*

-

"

+

$

+

"

/&,:

+

$

$

8

+

"

#"

$

其中!

?

<

为晶胞中第
<

个原子的质量%接下来

引入第
$

个近似!即原子位置近似%该近似假

设晶胞中原子的位移与原子所处位置和原子类

型无关%因此!德拜
>

沃勒系数可进一步简化为

W

"

!

!

Q

$%采用传统方法的相干弹性散射截面

的最终形式为'

&

2'

!

/&:

"

9

!

*

!

Q

$

C

#

9

&

$

2

$

$8,M

*

*

9

3

#

"

9

#

)

3

2

F

$W

"

!

!

Q

$

2

*

,

<

C

#

&

/&:

!槡 <

2

$

&

.

!

3

2

!

<

$

.

"

*

F

*

3

$

$

C

#

9

*

9

3

#

9

3

C

#

6

3

"

Q

$

.

"

*

F

*

3

$ "

#!

$

其中'

8

为中子质量#

9

3

2̀

$

)

$

3

(

@8

为布拉格边

界!与倒格子向量
!

3

的长度相关#

*

3

`#d$9

3

(

9

为特征散射角余弦#

6

3

"

Q

$为评价数据库中描

述相干弹性散射的散射律数据%

然而!对于非立方晶体!原子在不同位置

不同方向所受的作用力是不相同的!这些力

是相关的!原子在一个方向上的运动会导致

在另一个方向上的力发生变化%原子的各向

异性热运动可用
+;bT

均方位移矩阵
"

"

Q

$表

示!

"

"

Q

$是一
<c<

的实对称矩阵!表示原子在

平衡位置附近位移的均方振幅!具有长度平方量

纲%严格的通用固体相干弹性
96O

数据可由

式"

#=

$获得!称为各向异性位移参数法*

@>B

+

%

&

2'

!

/&:

"

9

!

*

!

Q

$

C

#

9

&

$

2

$

$8,M

*

*

)

#

$

(

"

,

#

)

2

*

,

<

C

#

&

/&:

!槡 <

2

$

&

.

!

2

!

<

2

F

W

<

"

!

!

Q

$

$

.

"

*

F

*

3

$

$

"

#=

$

W

<

"

!

!

Q

$

C

@

&

$

5

-

$

6

T.1

$

#

,

$

C

$

&

$

!

9

"

<

"

Q

$

!

"

#E

$

!!

传统方法中!德拜
>

沃勒系数
W

<

"

!

!

Q

$仅与

倒格子向量
!

的长度和材料温度有关%采用

+;bT

方法的
W

<

"

!

!

Q

$不仅与倒格子向量
!

的

长度有关!还与其方向有关%至此!严格的相干

弹性散射截面计算方法推导完成%由于
+;bT

方法是基于不同原子均方位移计算的!因此!该

方法适用于任何固体材料的任何晶体结构%

?@B

!

液体或气体的散射律计算模型

许多重要液体!如水和液态甲烷的中子散

射可使用振动模式的连续谱项结合扩散项来

表示%连续谱项对应U

=

T

"

%

!

+

!

Q

$!扩散项对应

U

=

,

"

%

!

+

!

Q

$%

0

4

2'T,7XX

和
62:&X.2'8

提出有效宽

度模型*

#*

+来描述扩散项!另一种更简单的模型

则是自由气体模型%液体的
96O

数据可用连

续谱项散射律和扩散项散射律的卷积的形式

表示'

=

T

"

%

!

+

!

Q

$

C

U

=

T

"

%

!

+

!

Q

$

+

U

=

,

"

%

!

+

!

Q

$

"

#@

$

!!

#

$有效宽度模型

有效宽度模型一般用于描述主散射体的扩

散项!如
K

$

D

中的
K

!其散射律函数解析表达

式为'

U

=

,

"

%

!

+

!

Q

$

C

$.

/

,

%

&

2\

Y

"
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$

/

,

%F

+

(

$

$

2

.

$

E槡 *?$!

+

$

E
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$

/

$

,

%槡
$

"

#

"

.

$

E槡 *?$!

+

$

E
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$

/

$

,

%槡
$

$

"

#B

$

其中'

"

#

为第
$

类修正贝塞尔函数#

/

,

为平动

权重#

.

为无量纲扩散常数%
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$

$自由气体模型

自由气体模型一般用于描述次散射体的扩

散项!如
K

$

D

中的
D

!其表达式为'

U

=

,

"

%

!

+

!

Q

$

C

#

"

&/

,槡 %

2\

"

Y F

"

/

,

%E

+

$

$

"

/

,

$

%

"

$*

$

?@C

!

多原子分子内振动模式

无论是固体还是液体散射靶!若是由多原

子分子构成!此时分子内部的振动不可忽略!需

引入离散谐振子来描述多原子分子的内部振动

模式%如甲烷中每个甲烷分子包含
"

个
K

原

子和
#

个
C

原子!其分子内部具有
"

个特征能

量简正振动!分别为
#=$

)

#B*

)

<=#

)

<E"-2%

%

U

=

.

"

%

!

+

!

Q

$

C

2

F%,

3

*

n

4

CFn

"

.

"

+

F

4

+

3

$

2

5

"

4

%/

3

+

3

T.1:

"

+

3

(

$

$

$

2

F

4

+

3

(

$

$

"

$#

$

其中'

/

3

和
+

3

为第
3

个谐振子的权重和特征能

量参数#

5

4

"

J

$为第
#

类修正贝塞尔函数%通过

与式"

#@

$相似的卷积公式!即可将离散振动考

虑到热中子散射律中%

?@N

!

液体分子间的相干效应

前文提到!对于非弹性散射一般可忽略其

中相干散射中的相互散射律部分!然而对于束

缚核相干散射截面
&

/&:

占总束缚核散射截面
&

V

"

&

V

`

&

/&:

]

&

.1/

$比例较大的核素!相干散射贡献

部分无法满足非相干近似条件!需引入舍尔德

修正因子
6

"

0

$来考虑非弹性散射中的相互散

射律部分%如
Ro3

i

H2I>;7-.o1

提出的重水

C+P

模型*

##

+中!由于
&

;

!

/&:

(

&

;

!

V

`!?!B$

(

E?="`

*?E<#B"

!在计算
;

$

D

中
;

的非弹性散射时!

需考虑相干散射中相互散射律部分的影响%采

用舍尔德近似*

#$

+

!相干
96O=

"

%

!

+

!

Q

$可由非

相干
96O=

T

"

%

!

+

!

Q

$来计算%
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%

!

+

!

Q

$

C

=
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"

%

(
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"
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$!
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!
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$

"

6

"

0

$"

$$

$

!!

6

"

0

$也叫静态结构因子!可通过对径向分

布函数的傅里叶变换得到*

#<

+

%

=

T

"

%

!

+

!

Q

$为前

文计算得到的U

=

"

%

!

+

!

Q

$%因此!考虑液体分子

间的相干效应的总
96O

数据为'

=
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!
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$

C

&

/&:
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!
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$
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"
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$

!!

非弹性散射截面为'

&

.12

"

9
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9I

!
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!
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$

C

&

/&:

E&
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P

Q
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A

!

程序开发与数值结果

A@?

!

程序概述

基于以上热中子散射理论!在核数据处理

程序
)0Cb>+,'7T

中开发了
T7V

1

/7'/

模块!用

于产生慢化材料
96O

数据!为反应堆设计提供

高精 度 的
96O

数据%

T7V

1

/7'/

模 块 包 含

)QDF

中
O0+bS

模块的所有功能!且在相干

弹性散射中去除传统方法中的晶体立方近似和

原子位置近似!采用
+;bT

方法!得到高精度的

相干弹性
96O

数据%利用
T7V

1

/7'/

模块产生

的
96O

数据!借助
)0Cb>+,'7T

程序中其他已

有的模块!即可产生中子学计算所需的热散射

截面数据%

产生的
96O

数据包括描述非弹性散射的

=

,&,

"

%

!

+

!

Q

$)非相干弹性散射的德拜
>

沃勒积分

V

"

Q

$!以及相干弹性散射的
=

3

"

9

!

Q

$%目前!

国际上的
0);U

均采用
0);U>=

格式*

#"

+存储

数据!为使所开发程序输出的数据与
0);U

一

致!程序根据慢化材料的类型!将计算得到的

96O

数据按
0);U>=

格式进行储存%该格式

按照主散射体的非弹性散射类别)主散射体的

弹性散射是否为相干散射)是否有次散射体分

成表
#

所列类型%

A@A

!

非弹性散射截面的验证

液态重水的非弹性散射极为复杂!包括连续

谱项)扩散项)离散振荡频谱和舍尔德近似等的

处理!因此!本文以液态重水为例!将
)0Cb>

+,'7T

产生的非弹性散射
96O

数据和热散射截

面与
)QDF$*#=

进行对比!验证程序的正确性%

图
#

为
)0Cb>+,'7T

中
T7V

1

/7'/

计算的

;

$

D

中
;

在
$B<?=M

下的非弹性
96O

数据!

每条曲线表示
#

个
%

值下
=

,&,

"

%

!

+

!

Q

$随
+

的变

化曲线%可看到!在
%

很小时!曲线上出现了几

个峰值!证实了水分子的扩散运动和水分子内

的振动运动%图
$

为
)0Cb>+,'7T

采用
;

$

D

中

;

在
$B<?=M

的
96O

数据计算的非弹性散射

概率密度及其与
)QDF$*#=

的相对偏差!图中

每条曲线代表
#

个入射能量%从图
$V

可看

出!

)0Cb>+,'7T

与
)QDF$*#=

产生的散射概率

@#<$
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表
?

!

H;!O"P

格式中热散射律数据类型

#)<6(?

!

#

8,

(%:-5(2*)604)--(2&3

7

6)>$)-)&3H;!O"P:%2*)-

慢化材料类型
非弹性散射

平动转动 分子内振动
弹性散射 次散射体 举例

单原子固体 无 无 相干 无
P2

!石墨!

+'

!

U2

多原子固体 无 无 相干 无
6.C

中的
C

!

6.C

中的
6.

无 无 相干 有
6.D

$

无 无 非相干 有
C

!

D

$

K

@

中的
K

!

CK

$

中的
K

无 有 非相干 有
T>CK

"

多原子液体 有 有 无 有
K

$

D

中的
K

有 无 无 无
;

$

D

中的
;

#

$

!

;

$

D

中的
D

!!

注'

#

$使用舍尔德近似!考虑相互散射律部分

图
#

!

;

$

D

中的
;

在
$B<?=M

下的散射律

U.

4

(#

!

96OX&3;.1;

$

D7,$B<?=M

密度符合良好!在小部分能区相对偏差略偏

大!主要在准弹性散射峰附近%准弹性散射指

中子散射前后能量的变化远小于中子本身的能

量%相对偏差较大是因为在准弹性散射峰附

近!散射概率变化剧烈!需要更密集的出射能量

网格才能满足线性化收敛准则!在
)QDF$*#=

程序内存中对出射能量网格采用
@

位有效数

字!而
)QDF$*#=

输出的文件中!有效位数最

多仅为
E

位!输出过程中会产生偏差!由于输出

数据有效位数的限制!在程序内部采取更高有

效位数实际上是无意义的!

)0Cb>+,'7T

在判

断收敛时!考虑了输出数据有效位数的限制!避

免了以上问题%以上不同的收敛策略导致

)0Cb>+,'7T

与
)QDF$*#=

得到的散射概率相

对偏差较大%

;

$

D

中
;

在
$B<?=M

)入射能量

*?*$!<2%

的几个出射能量点及散射概率列

于表
$

%可看到!在
)QDF$*#=

内存中有
!

组

有效数据!而在输出文件中有效数据仅为

"

*?*$!$BBB"

!

<E*?<E"<

$和"

*?*$!$BBB!

!

<E#?E$B*

$!证实在输出过程中产生了偏差%

为进一步证明!图
<

示出了两者基于相同能量网

格
;

$

D

中
;

在
$B<?=M

)入射能量
*?*$!<2%

的

非弹性散射概率的相对偏差!可见相对偏差均

小于
#*

d"

!两者结果吻合很好!证明由不同收

敛策略产生的不同能量网格会带来偏差%

图
$

!

)0Cb>+,'7T

计算的
;

$

D

中
;

在
$B<?=M

的非弹性散射概率密度"

7

$以及与
)QDF$*#=

的相对偏差"
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$
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!
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4Y

3&V7V.'.,

5

X&3;.1;
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表
A

!

;QRSAT?P

程序内存和输出文件数据对比

#)<6(A

!

G%*

,

)2&0%3%:K)61(04)6416)-($

<

8

;QRSAT?P&3*(*%2

8

)3$%1-

,

1-:&6(

)QDF$*#=

程序内存
)QDF$*#=

程序输出文件

出射能量(
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非相干弹性散射截面的验证
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