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Berechnung der Streuung von niederenergetischen Neutronen 
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Die von V o l k in  angegebene Erweiterung der Theorie von Z e m a c h  und G l a u b e r  für die Streuung 
niederenergetischer Neutronen an freien Molekülen wird vereinfacht und abgeändert. Eine andere 
Behandlung einer Operatorsumme gestattet es, eine wesentlich bessere Ausgangsnäherung zu finden, 
die Ähnlichkeit mit der KRiEGER-NTELKiN-Näherung zeigt. Korrekturen zu dieser Ausgangsnäherung 
werden angegeben. Die Ergebnisse einer Rechnung für Wasser in der Gasphase nach dem V o l k in - 

sehen und dem hier entwickelten Verfahren werden mit Meßwerten von H o f m e y e r  an Wasserdampf 
verglichen. Es zeigt sich eine bessere Übereinstimmung zwischen Theorie und Experiment mit dem 
hier angegebenen Verfahren als nach der VoLKi.vschen Methode.

I. Allgemeine Theorie

Der differentielle Wirkungsquerschnitt im Labor­

system für die Streuung von langsamen (thermi­

schen und subthermischen) Neutronen an einem 

Gas von freien Molekülen ist in FERMi-Näherung 

gegeben durch:

Sh = “ <2t" ̂  i f i1 s"Ae'q) (vgl-

mit q = f' - f , e= ( f 2- ! 2). (1)
2 tun

Dabei läuft die Doppelsumme über alle Atome des 

Moleküls, 2L und 21« sind die Operatoren für die 

gebundenen Streulängen des v-ten und //-ten Atoms 

(sie wirken allein auf die Spinanteile der Wellen­

funktionen), f und r  sind die Impulse der ein- und 

auslaufenden Neutronen, q bezeichnet den beim 

Stoß vom Molekül an das Neutron abgegebenen 

Impuls, £ die übertragene Energie.

Für die Streufunktion S>7, (c, q) erhält man, wie 

z. B. Zemach und G lauber 2 zeigten, den Ausdruck:

q) - g— f  dt e~iet • ~ X e ~ EnlkT (n \ Q | n) .
2.71 J  Z n

(2)

Dabei ist Z die Zustandssumme, T die Temperatur 

der Gasmasse und

(n | Q | n) = (n j ex tH e*q'r>’ e~ltH n) . (3)

H ist der gesamte HAMiLTON-Operator für das freie 

Molekül, also ohne die Neutron-Molekül-Wechsel-

* Jetzt II. Institut für Experimentalphysik, Hamburg-Bah- 
renfeld.

1 Hier und im folgenden ist H =  1 gesetzt.

Wirkung:

H \ n ) = E n \ n ) ,

H  =  //T rans  +  H Rot +  Z/\'ib •

Rotations-Schwingungs-Wechselwirkungen werden 

vernachlässigt. Das Matrixelement (3) läßt sich 

dann zerspalten in einen Translationsanteil und 

einen Anteil für Rotationen und Schwingungen. Die 

Vektoren to werden zerlegt:

fe = 9t + 6<? + Up , (,Q =  v,ju). (5)

9t zeigt zum Molekülsdiwerpunkt, von dort zur 

Sdiwingungsruhelage des £-ten Atoms, und be­

schreibt die Schwingungsauslenkung von dieser 

Ruhelage aus. Vernachlässigt man die Drehbewe­

gung der Vektoren U bei Drehung des gesamten 

Moleküls, setzt man also

[Z /Rot > U £)] =  0  , ( 6 )

so kann man die Beiträge zum Matrixelement (3), 

die von den verschiedenen Bewegungsformen Trans­

lation, Rotation und Schwingung herrühren, voll­

kommen voneinander trennen.

Die Erwartungswerte für Translation und har­

monische Schwingung wurden in voller Allgemein­

heit von Zemach und G lauber 2 berechnet. Im fol­

genden befassen wir uns lediglich mit dem Matrix­

element für die Rotation und folgen dabei den Aus­

führungen von V olkin 3.

2 A. C. Z e m a c h  u . R. J. G l a u b e r , Phys. Rev. 101, 118, 129 
[1956].

3 H .C .V o l k in , Phys. Rev. 113, 8 6 6  [1959]; 117, 1029 [I960].
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II. Das Matrixelement für die Molekülrotation

Das Matrixelement der Rotation besitzt die Form

^Rot= y 1
^Rot e

Man definiert nun über H(p) Rot

Z  e-*lk T (q \eif MVib e~* * | ,o) mit HRot \q) = E 0\q)

= eiqbi* t fRot e

einen transformierten HAMiLTON-Operator. M it H ilfe der Entwicklung

eABe~A = B+[A,B] + ±[A, [A,B]] + . . .

- i q b h

(7)

(8)

(9)

die für nicht vertauschbare Operatoren A und B gilt, sowie mit Hilfe der Regeln für die Vertauschung des 

Drehimpulsoperators S mit dem molekülfesten Vektor 6 und dem raumfesten Vektor q

[^i > Lj\ = i Eijjc bfr , , Lj\ = 0

(£ijk ist hier der antisymmetrische Einheitstensor) findet man (vgl. 3) :

H{fi) Rot = HRot -\- B C ,

^Rot= 2 i  (pxB«) 3 -1£+  i- £ ^ _1(c|xö«) , C =  i  (qxbu) S _1(pxb«)

Dabei ist £s_1 der Tensor der reziproken Trägheitsmomente: (£s_1) ik• — 1 //** •

Weiter definiert man noch den Operator A durch A =  //Rot — E0 , A \ o) =  0 .

Dann kann man die Streufunktion (2) schreiben:

1 Z e~ Ê k

(10)

(11)

(12)

(13)

Svu(£, q) —
^Rot Q

D =  E -f- S -f-

{T j  ds g(s) (o | MVjb e*<T'(b>'~bi“) d(D) j ,o) , 

+ A + B + C .r
2 M

(14)

Hier ist das Matrixelement der Translation aus 2 bereits eingesetzt

MTrans —
]/4jt kT(q*/2 M)

exp — it
2 M

exp —it ds
2 M

(M =  Molekülmasse)

g(s)

(15)

und die ^-Integration in (2) ist ausgeführt worden. 

Weiter ist angenommen worden, daß bei der Streu­

ung keine Schwingungsquanten ausgetauscht wer­

den. Das Matrixelement der Schwingung M\ib lie­

fert dann keinen Beitrag zum Energiesatz, der im 

Argument der Deltafunktion steht. Eine geschlossene 

Auswertung des Erwartungswertes für die Rotation 

in (14) ist nicht möglich, weil die drei Operatoren 

A, B und C im Argument der Deltafunktion nicht 

kommutieren. Es werden deswegen im folgenden 

Näherungen für (14) diskutiert.

Zunächst jedoch beschäftigen wir uns mit der Aus­

wertung des Matrixelementes für die Rotation in 

einem Spezialfall: V olkin 3 zeigte, daß ein Mittel­

wert der Form

MEo1= - 1 Z e - W T  (o\R\e ) (16)
^Rot £

sehr einfach beredinet werden kann, besonders dann, 

wenn

1. der Operator R keine Differentialoperatoren 

(Drehimpulsoperatoren) enthält,

2. als Wellenfunktionen | o) die des symmetri­

schen Kreisels benutzt werden.

Die erste Voraussetzung kann noch wesentlich ab­

geschwächt werden, wie weiter unten gezeigt wird.

Der Zustand des symmetrischen Kreisels wird 

durch drei Quantenzahlen /  (Gesamtdrehimpuls), 

K (Drehimpuls um eine molekülfeste Achse) und 

M  (Drehimpuls um eine raumfeste Achse) beschrie­

ben; seine Energie hängt aber — falls kein äußeres 

Feld wirkt — nur von J und K ab 4.

n % \ JK M )= E JK\ JKM ),

2 1, ( L 12 +  L 22) + 1 T 2X-/0 .
2/3 ö ~
1/I

* 2u
(17)

C. v a n  W in t e r , Physica 2 0 ,  274 [1954].
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Als Wellenfunktionen des symmetrischen Kreisels 

lassen sich Matrixelemente der irreduziblen Dar­

stellungen der Drehgruppe wählen 5:

| / A : M > = ) / ( 2 ; + l ) / ( 8 . - i 2) ujk m (<P, 0 , z ) ,  ( 1 8 )

so daß für die Wellenfunktionen eine Unitaritäts- 

relation gilt:

Aus u* km 'u 'k 'm  = djj' Ökk’ 
m = - j

folgt V W*jkmWj 'k'm = Sj j ’ Ökk • (19)
M = - J  Ö "T

Diese Beziehung nutzt man aus, indem man bei der 

thermischen Mittelung zunächst über M mittelt. Da­

durch vereinfacht sich (16) zu

MRot — „ „ f  dz<p,&,xR .
8 tt- J

(20)

Thermische Mittelwerte der Form (16) sind also 

von der Temperatur k T unabhängig und lassen sich

Man findet dann M \ ,

y - ^ l « P { - / ( / + i ) / 2 / t i r }  v  exp!
Rot y=o  K = - J  <■

auf eine Mittelung über die Orientierung (20) zu­

rückführen. M rot verschwindet, wenn R eine un­

gerade Funktion der EuLERschen Winkel cp, $ , % ist. 

Weiter erkennt man, daß (16) sich ebenfalls auf 

die oben skizzierte Art auswerten läßt, wenn es die 

Form

I  e~E°lk T (o | R Lxl L2m L3n | q) (21)
ZRot £

besitzt.

Die Potenzen der Drehimpulsoperator-Komponen- 

ten können ausgewertet werden mit Hilfe der Be­

ziehungen

LS\JKM) =K\ JKM ) ,

L\=  ̂ (L + + L _),

I 2= (1/2 i) (L_ —L + ),

L + \ JK M )= a+(J,K )\ JK + lM ) , (22) 

L_\JKM) = a _  (J,K ) \ JK - IM )  , 

a± (/, K) = y7 (/ + l ) - K lK ± i )  .

}
l+m

Kn v  ßlrm{J,K), (23)

r —0
\h h  / > r= 0

ßlrm {], K) =  blr’m(J K M ! L\ Lr_ I / KM ) ,

dabei ist 6^definiert durch L\ L f  =  (£) l+m i~m (L + + L _ )1 (L _ - L +) “ = £  a1™ L\ LL
s f  t

2  b\m L\ Lr__.

Damit ist die erste Bedingung für die einfache Aus- 

wertbarkeit des Mittelwertes (16) wesentlich abge­

schwächt worden. Will man die zweite Bedingung 

ebenfalls abschwächen, so zerlegt man den H amilton- 

Operator des asymmetrischen Kreisels

#Rot = ~ V  + —  Lo2 + 1 W  
Kot 2 /j 1 2 /2 “ 2 /, 3

- i ( i + r ) ( i2 - v )  + ^ v  (24)

+K i - ^ ) (i2++i-)-

Die Operatoren L+ ändern lediglich die Quanten­

zahl K; deswegen lassen sidh die Eigenfunktionen 

des asymmetrischen Kreisels nach denen des sym­

metrischen in folgender Form entwickeln

I ,A k U)\1KM)-,1,\Ak \*=1. (25)
K = - J  K

5 E . P. Wigner, Group Theory and Its Applications, Verlag 
Academic Press, New York, N. Y. 1957. — A. R. E d m o n d s , 

Angular Momentum in Quantum Mechanics, Verlag Uni­
versity Press, Princeton, N. J. 1955.

Das führt auf die Bedingung

AK ttl j- - j- y a .a ,K + 2 ) - a .U ,K  + \)

+ AK^ K 2 + 2^j- + j - )  ( / ( J  +  1 )  -  K2) -S E  J 

+ AK. J j -  + j- ) a , ( / ,K - 2 )  a .V .K - 1 )  (26)

= 0 für ~ 1 < ,K < ,1  

und A/{ = 0 für \K\>J.

Nullsetzen der Determinante liefert die 2 7 + 1-Ener- 

gieeigenwerte sowie die Koeffizienten A%. Die 

Quantenzahl M kommt in diesen Beziehungen nicht 

vor, also sind die Energieeigenwerte E und die A% 

unabhängig von M. Daraus ergibt sich: Die Berech­

nung des Matrixelementes (16) führt ebenfalls auf 

die Form (20), wenn die erste Voraussetzung er­

füllt ist, als Wellenfunktionen aber die des asym­

metrischen Kreisels verwendet werden. Die Bezie­

hung (23) gilt dann jedoch nicht mehr; beim Ab­

schwächen der zweiten Voraussetzung treten neue 

Zusatzterme zur rechten Seite der Gl. (23).
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III. Zwei Arten der Näherung

Wir gehen nun an eine näherungsweise Berech­

nung von (14) und untersuchen eine Entwicklung 

für große Werte von q. Die Operatoren im Argu­

ment der Deltafunktion sind verschiedenen g-Poten- 

zen proportional

A~q\ B~q\ C ~ q2. (27)

Rein formal führen wir noch einen weiteren Opera­

tor B~q', r 5  ̂ 1, ein, über den später noch verfügt 

wird.

Man entwickelt nun die Deltafunktion

d (D ) = J  <$« (X) ■ Kr (X ,Y ), D = X + Y,
v

X =  e + s + q2/2M  + B + C , (28)

Y = A + B - B

und bestimmt die Koeffizienten Kv über die Bezie­

hungen

1 1
X + Y - i

k 2 =

d (*+ F ) = lim 1
>7 —► 0 2 71 i

(X Y)~1= X~l Y ( - 1 ) ’
v =  0

X Y

X + Y + ir) 

(Y X - 'V , (29)

(30)

■i= y x ~ x~l v T ^ x ,  y),
<c =  0

VTi(X, Y) =  [X,VTx-i(X, Y)],

VT0(X, Y ) = Y .

Berücksichtigt man, daß in unserem Falle gilt 

V T i(C ,A )=  0 für / ^> 3 , 

VTt(C ,B )=  0 für /:>  2 ,

so erkennt man, daß die zweite Summe in (29) 

nach einigen Gliedern abbricht. Die erste Summe in 

(29) bringen wir dadurch zum Abbrechen, daß wir 

uns mit der ersten nicht verschwindenden Korrektur 

begnügen; d. h. wir wollen nur die Summanden 

berücksichtigen, die für große Werte von q nicht 

stärker als q~2 abfallen. Man berechnet auf diese 

Weise

für B

K0 =

B- für B = 0: 

1 

0

h [A ,C ] 

*3= -HC , [A ,c]]

K ,= 0

H K C ] + ß 2)

[^,C ]]-3[ß ,C ]ß  

+ [B, [C,B ]])

K ([C ,B])2

K i=  0 für i ^  5, (31)

Der zweite Satz von Korrekturkoeffizienten, den 

man durch Nullsetzen von B erhält, stellt die von 

V o lk in 3 angegebene Korrektur dar. Wir verfolgen 

nun zwei Wege zur Berechnung der Streufunktion 

(14), die sich nur durch die Festsetzung von B un­

terscheiden.

III, l Näherung nach V olkin B = 0

Man setzt B = 0 und vernachlässigt dadurch in der 

Ausgangsnäherung die Operatoren A und B gegen­

über C. Diese Vernachlässigung ist für große Werte 

der Impulsübertragung q wegen (27) sicher eine 

gute Näherung. Beim Berechnen des totalen Wir­

kungsquerschnitts geht gerade das Verhalten der 

Streufunktion für große Werte von q entscheidend 

in das Ergebnis ein, da die Integration über den 

Streuwinkel einer Wichtung mit q gleichkommt 

[vgl. (40)], die den Verlauf der Streufunktion bzw. 

der daraus gewonnenen Funktion F [vgl. (40)] für 

große Werte von q besonders betont. Da aber die 

Funktion Svu(£,q) und damit auch FVu(q) für sehr 

große Werte von q verschwindet, liefert bei der spä­

ter durchzuführenden ^-Integration das Gebiet mitt­

lerer q-Werte zwischen <7^1,5 Ä-1 bei £ 0 = 3 •10-4 

eV und q ^ 6  Ä_1 bei £ 0 = 5 '10-2 eV den stärksten 

Beitrag zum <jr-Integral. Das stellt die Berechtigung 

der VoLKiNschen Ausgangsnäherung sehr in Frage. 

Die Vernachlässigung der Operatoren A und B in 

der Ausgangsnäherung gegenüber C wird durch An­

bringen der Korrekturen [vgl. (31)] teilweise wie­

der rückgängig gemacht. Die Korrekturkoeffizienten 

werden ausgerechnet und sämtliche Drehimpuls- 

operator-Potenzen durch Vertauschen nach rechts 

herausgezogen, d. h. man bringt die K ^  auf die 

Form

K,m = 2  K{&
l,m,n

Tl rm jrL/1 L/2 -Lfg (32)

Dann ist

s0= - (e  + q2/2M  + C), y s. (23),

StPfo g) =  7l — e Es,kT f  dsg(s) ~  1
ZRot o J  i l,m,n

Mu ,m,n=  (e | Mvlbe '^ - V d m (X ) K ) L \ L % m e ) ,

Ä/Vfe, q) = V 1 f  f  I  Ä,
i 8  n* J  J  ds* l, m, n

i r ,  f  Z  J f ö k .- r .
8  71* J  dSl s=s„ l,m,n

g =  (4 7i kT q2j2 M )-1/ä exp { — s2/4 k T (q2/2 M ) } . (33)
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II I, 2 Näherung B = B

Der zweite Weg, den man beschreiten kann, indem man B = B setzt, entspricht einer Krieger—Nelkin- 

Näherung6. Durch Mitnehmen des in q linearen Operators B in der Ausgangsnäherung kann man hof­

fen, eine Verbesserung der Ausgangsnäherung gegenüber der oben angegebenen Methode zu erzielen. 

Wieder bringt man die Korrekturkoeffizienten auf die Form (32) und erhält jetzt

1
2  ' p  j M vi b < 5 (i )( .Y) Kg >

l, m, n
L[LfL%\ e) . (34)

Zunächst werden die nach rechts herausgezogenen Drehimpulsoperator-Komponenten auf die Wellenfunk­

tion angewendet.

Da nun aber auch der Operator X  über den Sum­

manden B Drehimpulskomponenten enthält, deren 

direkte Anwendung auf die Wellenfunktion j.o) 

nicht möglich ist, werden die Drehimpulsoperator- 

Komponenten in B näherungsweise durch die ent­

sprechenden Komponenten des Drehimpulsvektors 

ersetzt. Damit ist die gewünschte Vertauschbarkeit 

von B mit C erzwungen worden. Die weitere Rech­

nung läuft nun ganz entsprechend dem Fall B =  0: 

Es wird die Mittelung über die 2 /  + 1 möglichen 

Werte von M ausgeführt, die nach (19) und (20) 

auf eine räumliche Mittelung über die EuLERschen 

Winkel führt. Eine explizite Abhängigkeit der Streu­

funktion von den Quantenzahlen ] und K liegt nun 

nicht mehr vor. Das Argument der Deltafunktion 

ist jedoch noch über B vom Rotationszustand des 

Moleküls vor der Streuung abhängig. Vorhin haben 

wir den Drehimpulsoperator £  in B durch den 

Drehimpulsvektor £5 ersetzt, also führen wir nun 

die noch vorzunehmende Mittelung über J und K 

als Mittelung über eine BoLTZMANN-Verteilung des 

Drehimpulsvektors ^  durch. Diese Art der Mitte­

lung entspricht der Näherung von Krieger und 

Nelkin. W ir erhalten so:

sif,He, q) = -- - s j  Arv.s,,

. £  ( _ i ) i  d|» v  K % xy, (35)
i asl i s=s0 l, m,n

*-(4*t r ( £ +c) r
•eXp { - sY 4 * r ( - ^  + c )} , y s. (23).

Der Unterschied zwischen den beiden Näherungs­

methoden 5 = 0 und B = B scheint geringfügig zu 

sein, sie unterscheiden sich lediglich in den Funk­

tionen g und h, sowie in den anzubringenden Kor­

rekturen [vgl. (31)].

II I, 3 Summenregel und detailliertes Gleichgewicht

Wir prüfen nun, ob die beiden Ausgangsnähe­

rungen die Forderungen erfüllen, die jede exakte 

Streufunktion erfüllen muß, unabhängig von Struk­

tur und Dynamik des Streumediums: Summenregel 

und detailliertes Gleichgewicht.

Die Summenregel (das erste PLACZEKsche Mo­

ment)

J  de-£■ S(e, q) = — R (36)

fordert, daß die beim Stoß übertragene Energie, 

gewichtet mit der Streufunktion, dem negativ ge­

nommenen Rüdestoß R gleich sein muß, den das 

Molekül aufnimmt, wenn es vor dem Stoß in Ruhe 

gewesen ist. Man findet leicht, daß die Summenrege] 

für beide Fälle, B = 0 und B = B, erfüllt ist:

/  d£-£-S(€, q)

e Ee,kT <e|/de■ £■ <5(e + J3 + C)| o')=  - Iz f

=  1 Z  e~EelkT (q \ - B  - C\q)
Z e

= - I dx(f 0 y C .
8 71 J

(37)

B als ungerade Funktion bezüglich der EuLERschen 

Winkel liefert keinen Beitrag zum Integral (hier 

und im folgenden wird lediglich der Rotationsanteil 

der Streufunktion untersucht).

Das detaillierte Gleichgewicht, mathematisch for­

muliert als

S (- £ , - q ) =e£/kr S(e,q), (38)

folgt aus dem Prinzip der mikroskopischen Reversi­

bilität und der Annahme, daß das Streusystem sich 

im thermischen Gleichgewicht befinde. Wir zeigen, 

daß die Ausgangsnäherung B = 0 (Näherung nach 

V olkin) das detaillierte Gleichgewicht nicht erfüllt, 

wohl aber die Ausgangsnäherung B 4= 0:

6 T. J. K r ie g e r  u . M. S. N e l k in , Phys. Rev. 1 0 6 , 290 [1957].
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Im Fall B = 0 gilt

S(1)(£, q) = ~  z  e~Eslk T (e| <S(f + C)| e) = -1- / dr*,#,* <5(e + C),
£  q 8 J

g- t/k  T 5 (1) ( _  _  g - e / *  r i y  e ~Eo/k ^ ^ o [ ( 5 (  —  £  +  C )  | £>)

Z Q

__ g - e / *  7  _ L . _  J  d lV.tf,z<5(£-C) =#5ll)(«, 9 )-

(39 a)

Im Fall ß 4= 0 bekommt man

s ® ( £ , ? ) - -  I e - w " { e |«3(£+ ß+ c)|e) = - i1 f
o o n j

diw $
2 71

mit (e±ltB)]iT =  e fiC wird daraus = -»/*

e s/k t 5 (2) (  _  — q ) — e ~

8 7l~

-s/k T

j  dt,,, &, x (^7 ikT  C) '* exp

j dtq,,&,x d( — e— B + C)

( g + C )

4 k T C

(39 b)

=  — f  drVi&,x 1 f  dt e lt Ê c^e+ltBe ^kT 
8 71 J  2 71 J

=  j Aiv,»,x (4 71 kT e r *  exp j —
(£-C)2 
4 kT C

elk T = S(2)(£, q) .

Man erkennt schon an diesem Beispiel, daß die beiden Näherungsmethoden, die nur unwesentlich von­

einander abzuweichen schienen, sich doch erheblich unterscheiden, wie auch das folgende numerische Bei­

spiel besonders eindrucksvoll zeigt.

(über zwei EuLERsche Winkel und über den Impuls­

übertrag q).

Der Rechnung liegen die Formeln (33) bzw. (35) 
gleichen zu können, ist nach den oben angegebenen zugrunde, die die Näherung (6) zur Voraussetzung

haben. Die Translation wurde exakt behandelt (15), 
serdampf berechnet worden. Gemessen wurde der für die Schwingung wurde angenommen, daß nur

harmonische Grundschwingungen des Moleküls 
hält den totalen Streuquerschnitt durch Integration thermisch angeregt sind und daß durch den Neutro­

nenstoß keine Molekülschwingungen angeregt wer­

den können (£’0<0 ,2eV ). Für das Matrixelement

IV. Vergleich mit Meßwerten

Um die Theorie mit experimentellen Daten ver- 

eichen zu können, ist nadi den oben angegebener 

Näherungen der Streuwirkungsquersdinitt für Was 

serdampf berechnet worden. Gemessen wurde dei 

totale Wirkungsquerschnitt ( H o f m e y e r 7 ) .  Man er 

hält den totalen S 

des differentiellen:

OO

Ot ,,.(£«) =  /  d-o fd i

~Et
00 q,

=  TT fde [E 0 J  J  \2 m  /  vfi
-E0 Qi

=  TF f dE 0 J  \2 m  J vfi

1+
dabei ist Fvu(q) = /  d£S>«(£, q) ,

d2o 
ds dÜ

(40)

der Schwingung findet man dann

Mylh = drdu; d o = ^ e x p { — 1 (q-c»w )2l .
A i 4 CO; J

(41)

Das Produkt läuft über alle Eigenschwingungen X 

mit der Energie <x>x des Streumoleküls, die Vektoren 

i 0̂  treten bei der Entwicklung der Schwingungs- 

auslenkungen Uo nach Normalschwingungen auf2. 

Rotations-Schwingungs-Wediselwirkung wird ver­

nachlässigt und die Rotation ist in der VoLKiN-Nä- 

Die zweite Form der Integration bietet Vorteile bei herung (B =  0) und in der Näherung B~1=0 be- 

der numerischen Behandlung: Die Integration der rechnet worden.

Streufunktion SVl, über £ läßt sich analytisch durch- Die Moleküldaten für H20  in der Gasphase sind 

führen. Es bleibt für jeden Energiewert E0 die nu- aus L a n d o l t —B ö r n s t e i n  8 entnommen worden, Pro- 

merische Berechnung eines Dreifachintegrals übrig tonenstreulängen aus der Arbeit von B u r g y  und

£±= (yq2/2m ± V E0)2 - E0 .

7 C. H o fm e y e r ,  Dissertation, Technische Hochschule Mün­
chen 1964.

8 H. L a n d o l t  u. R. B ö r n s t e in , Zahlenwerte und Funktionen, 
Verlag Springer, 6 . Aufl., Berlin 1951, 1. Band, 2. Teil, 
S .232.
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E q

[eV]

Fall B =

v„
[b]

0

Vt
[b]

Fall B 4= 0

No Nj 
[b] [b]

K rieger-
Nelkin-
Näherung

[b]

Meßwert«
[b]

3 • IO" 4 227,8 755,2 592,5 636,7 620,5 ___

6 • IO- 4 168,9 526,7 422,8 453,5 440,7 452
7,5 • IO“ 4 154,1 466,8 379,4 406,6 395,1 404

9 • IO' 4 143,8 422,8 347,8 372,4 361,5 372
1,3-10- 3 125,9 344,8 292,1 312,1 302,6 320
1,8-10-3 113,3 286,9 251,1 267,5 259,0 277

3 • IO- 3 98,9 214,7 199,5 211,4 204,1 216
5 • IO" 3 89,3 162,5 160,6 168,9 162,5 —

1 • IO“ 2 81,5 118,1 123,5 — 122,4 —

2 • IO- 2 76,9 94,4 99,6 101,9 96,3 —

3,6 • IO- 2 — — 86,3 87,4 82,0
5 • IO“ 2 72,4 78,4 80,8 81,4 76,2
8  • IO“ 2 69,5 72,6 74,2 74.4 69,7 74

Tab. 1. Gesamter Streuquerschnitt des H20-Moleküls bei T =  150 °C.

R ingo 9, der Wirkungsquerschnitt für Sauerstoff aus 

H ughes und Schwartz 10. Die Interferenzstreuung 

an den beiden Protonen eines Wassermoleküls kann 

vernachlässigt werden.

Die Ergebnisse dieser Rechnung sind in Abb. 1 

und Tab. 1 dargestellt. Es zeigt sich, daß die Aus­

gangsnäherung von Y o l k i n  (Kurve V0) infolge der 

Vernachlässigung der Operatoren A und B gegen­

über C [vgl. (28)] keine Beziehung mehr zu den 

experimentellen Werten erkennen läßt. Nimmt man 

die erste Korrektur mit [vgl. (31)], so erhält man 

die Kurve Vx, die dem Verlauf der Meßwerte näher­

kommt.

Die in dieser Arbeit vorgeschlagene Ausgangs­

näherung B =1= 0 ergibt die Kurve N0; mit Berück­

sichtigung der entsprechenden ersten Korrektur be­

kommt man die Kurve Nx, die ohne irgendwelche 

Anpassungen die Meßwerte im ganzen Bereich gut 

wiedergibt.

Es erscheint sinnvoll, zur besseren Prüfung der 

Theorie einen Vergleich mit differentiellen Wir­

kungsquerschnitten vorzunehmen, sobald solche 

Werte zur Verfügung stehen.

E0

Abb. 1. Vergleich der Ergebnisse der verschiedenen Rechnun­
gen für den totalen Streuquerschnitt os in barn von Wasser­
dampf bei 150 °C mit den Meßwerten von H o f m e y e r  (Punkte) 
in Abhängigkeit von der Neutronenenergie E0 in eV. Die 
Methode von V o l k in  liefert als Ausgangsnäherung die Kurve 
V 0 , durch Mitnahme der ersten Korrektur erhält man die 
Kurve Vj . Die hier entwickelte Methode gibt als Ausgangs­
näherung die Kurve N„ , bei Berücksichtigung der ersten Kor­

rektur bekommt man die Kurve Nt .
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