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摘要: 和中高能重离子碰撞相比，低能重离子碰撞中的弹靶结构效应起着更为重要的作用，因此要求输运模

型能够对核的基态性质给出更合理的描述。利用扩展的量子分子动力学 (EQMD)模型计算了从轻到重不同质

量区不同同位素链的结合能及方均根半径等基态性质，并与实验值进行了比较，发现EQMD模型不仅能够

非常好地重现稳定核的基态性质，而且能够合理地描述远离β稳定线核的基态结合能，因此相比于 IQMD，

CoMD，ImQMD等其他QMD版本，EQMD模型对初始化核稳定性的描述也有了极大改善。这为利用微观

动力学模型研究弱束缚核在低能区引起的弹性散射、熔合、转移及破裂等反应机制提供了基础。
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1 引言

重离子碰撞是一个复杂的时间依赖的核多体问题，

由于核多体理论的复杂性及对核力认识的不足，同时又

受限于有限的计算资源，为了从重离子碰撞实验数据中

提取核物质状态方程及核反应机制等重要物理信息，人

们发展了不同的输运理论来模拟重离子碰撞的整个动力

学演化过程。最近，随着重离子加速器技术的迅猛发展

及第二代放射性束流装置的陆续建设和相继投入运行，

重离子输运理论迫切需要进一步的发展以在碰撞过程中

更多地考虑弹靶量子结构效应，比如库仑位垒附近弱束

缚炮弹对熔合[1–4]、转移[3]及破裂[3–4]等反应机制的影

响及超重核研究中的弹靶的入射道效应[5]等。

目前应用比较广泛的输运模型有时间依赖

的Hartree Fock (TDHF) 模型[6]、不同版本的量子

分子动力学 (QMD)模型[7–13] 、Boltzmann-Uehling-

Uhlenbeck(BUU)模型[14]、 反对称化的分子动力

学 (AMD) 模型[15]及费米子分子动力学 (FMD) 模

型[16]等。每种模型都有各自不同的适用范围，TDHF

基于平均场理论，它能够很好地描述核的基态性质，

但对碰撞过程中的动力学涨落及能动量耗散的描述上

存在先天不足；BUU模型在从低能到中高能重离子碰

撞中有很广泛的应用，但其基于一体理论，没有考虑

多体关联，因此不能很好地描述碎片形成及涨落现象；

AMD模型和FMD模型在描述轻核基态性质以及轻核

反应方面比较成功，但对重核系统计算耗费的CPU时

间太长，限制了其对超重核熔合机制的研究；QMD模

型的运算量比这两种模型都小很多，但其对核基态性质

的描述及稳定性较差，限制了其在低能重离子反应中的

应用，为了利用微观输运模型研究当前库伦位垒附近的

熔合、破裂及转移等反应中尚未解决的一系列疑难问

题，对标准的QMD模型做一定的扩展是非常必要的。

在QMD模型中每个核子的波函数用高斯波包表

示，整个系统的波函数表示为单核子波函数的直积，系

统在平均场中按照正则方程演化，同时考虑了两体碰

撞及Pauli阻塞。QMD模型具有较宽的能量适用范围，

可以描述从每核子几十MeV至GeV能区的重离子碰

撞。QMD模型基于核多体理论，所以它能够很好地处

理碰撞过程中的多体关联、涨落及碎裂过程，在中高

能区重离子碰撞中获得了广泛的应用。但其在低能重

离子碰撞方面的应用相对欠缺，其中很重要的一个原

因是标准的QMD模型对原子核基态性质描述方面的不
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足。初始化得到的弹靶不是能量最小态，其稳定性不

足，会带来大量的虚粒子发射，不适合用来研究库伦位

垒附近各种竞争的反应机制[17]。本文利用标准QMD模

型的一个扩展版本–扩展的量子分子动力学 (EQMD)模

型[17–21]，详细地研究EQMD模型中各种核的基态性

质，为利用EQMD模型研究库伦位垒能区丰富的反应

现象提供基础。

2 EQMD模型简介

在标准QMD模型中，初始化抽样得到的弹靶相

空间样本不是处于能量最小态，核子在基态附近随机

运动从而导致虚粒子发射，和反应时间相比，初始化

样本的稳定性不能保持足够长时间，而充分的稳定性

对中低能重离子碰撞则非常重要。如果在初始化中强

制取能量最小态，所有核子将停止运动而塌缩从而违

反Pauli不相容原理。EQMD模型通过两方面的改进来

解决初始化的非稳定问题，首先引入指数形式的Pauli

势来改善对核子费米子属性的描述，在低温区，系统行

为接近Fermi统计，别的QMD 模型通常采用的双高斯

型Pauli势相比，指数形式的Pauli势能够更好地避免

虚的长程关联，另外对由波包宽度引起的动能项进行了

适当处理，减去了零点质心动能，然后通过摩擦冷却方

法构造稳定的基态。EQMD模型的另外一重要改进是

在波函数中引入了复数的波包宽度，实部和虚部分别对

应于核子坐标空间和动量空间宽度，每个核子的波包宽

度当做一个独立动力学变量处理，演化方程由变分原理

得到[17]。EQMD模型的数学表达形式简要叙述如下。

系统的波函数表示为所有核子波函数的直积，第 i个核

子的波函数表示为高斯波包，表达式为：

ϕi (ri)=

(
νi+ν

∗
i

2π

)3/4
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[
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2
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2+
i

~
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]
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其中 ri和Pi分别表示第 i个波包的位置和动量的中心，

νi表示波包宽度，复数表达式为

νi ≡
1

λi
+iδi ， (2)

其中λi和 δi分别表示波包的实部和虚部，分别对应核

子的坐标和动量分布宽度。系统的哈密顿量表示为
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Tc.m.和Hint分别表示虚的零点质心动能和势能：

Tc.m. =
∑
i

tc.m.
i

Mi
， (4)

tc.m.
i 是第 i个波包的零点动能，表示为

tc.m.
i =− ⟨ϕi|~2∇2 |ϕi⟩

2m
+

⟨ϕi|~∇|ϕi⟩2

2m
， (5)

Mi是第 i个波包所属碎片的“质量数”：

Mi =
∑
j

Fij ， (6)

Fij =

1 (|Ri−Ri|<a)

e−(|Ri−Rj|−a)
2
/b (|Ri−Ri|> a) ，

(7)

其中 a=1.7 fm，b=4 fm2。

系统坐标、动量及波包宽度的时间演化由时间依赖

的变分原理得到
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系统的有效相互作用由以下四部分构成：

Hint =HSkyrme+HCoulomb+HSymmetry+HPauli ，

(11)

其中HSkyrme是Skyrme势，表示为

HSkyrme =
α

2ρ0

∫
ρ2 (r)d3r+

β

(γ+1)ργ0

∫
ργ+1 (r)d3r ，

(12)

密度表达式为

ρ(r)=
A∑
i

ρi (r) ， (13)

ρi (r)=
1

(πλi)
3/2

exp

[
−(r−Ri)

2
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]
。 (14)

真实系统中我们排除核子自相互作用，则 Skyrme势表

示为

HSkyrme =
α

2ρ0

∑
i, j ̸=i
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· 26 · 原 子 核 物 理 评 论 第 32卷

对称势HSymmetry表示为

HSymmetry =
cS
2ρ0

∑
i, j ̸=i

∫[
2δ (Ti,,Tj)−1

]
ρi (r)ρj (r)d

3r，

(16)

Ti是第 i个核子的同位旋，在核物质极限下，上式约化

为 ∫
cS
2

(
ρp−ρn

)2
ρ0

d3r。 (17)

Pauli势HPauli表示为

HPauli =
cP
2

∑
i

(fi−f0)
µ
θ (fi−f0) ， (18)

其中fi ≡
∑
j

δ (Si,Sj)δ (Ti,Tj) |⟨ϕi|ϕj⟩|2；θ为单位阶跃

函数。在本计算中势能采取的一套参数为α = −124.3

MeV，β = 70.5 MeV，γ = 2.0，cS = 25 MeV，cp =

15 MeV，f0 =1.0及µ=1.3。

3 结果与讨论

由于上述EQMD模型对初始化的改进，和别的版

本QMD相比，初始化核的稳定性有了极大的改善，我

们初始化了从 16O到 208Pb等 4种核素，通过让其在自

身平均场中自由演化来检验稳定性，如图 1所示，和别

的版本QMD模型相比，每核子平均结合能及方均根半

径的涨落减小了一个甚至两个量级以上，且计算的结合

能及方均根半径与实验值及经验公式符合得不错，如

表 1所列。由于低能熔合反应动力学过程持续时间较

长，初始化核足够的稳定性及可忽略的涨落为研究位垒

附近的熔合反应提供了必要条件。

图 1 (在线彩图) 16O，40Ca，90Zr及 208Pb4种核素的结

合能及方均根半径在自身平均场中随时间的演化

表 1 16O，40Ca，90Zr及 208Pb4种核素的结合能及方均根半径与实验值及经验公式的比较*

Nuclei (E/A)EQMD/MeV (E/A)EXP/MeV RMS-radiusEQMD/fm RMS-radiusData/fm

16O 7.9265 7.9762 2.533 2.646
40Ca 8.1240 8.5513 3.156 3.384
90Zr 8.4894 8.7100 4.039 4.255
208Pb 7.8688 7.8673 5.488 5.439

* 实验值取自文献[16]，方均根半径公式取自文献[17]。

为了验证EQMD模型对原子核基态描述的可靠性，

我们利用该模型对不同元素的同位素进行初始化，将计

算得到的结合能与方均根半径分别和实验值进行了对

比。

首先我们初始化了一系列稳定核，其结合能与实验

值的比较如图 2(a)所示。可以看出，EQMD得到的稳

定核结合能与实验值总体上符合得很好，尤其在质量数

大于 10小于 30的区域和质量数大于 80时，EQMD模

型得到的结合能与实验值几乎完全符合。同时我们将初

始化得到的方均根半径与方均根半径的经验公式进行

了比较，结果如图 2(b)所示。可以看出EQMD模型得

到的方均根半径与经验公式整体上符合得也很好，尤其

对轻核和重核，计算值与实验值几乎完全符合，质量数

在 70到 160的范围内符合的程度稍微差一些，但相对

差别最大不超过 10%。由上述结合能及方均根半径的对

比可知，EQMD模型能够对稳定核基态的大块性质给

出相当满意的描述。

为了研究位垒附近弱束缚核的反应机制，EQMD

模型还需要能够合理描述远离β稳定线核的性质比如结

合能。图 3及图 4给出了各种轻核及中重核的不同同位

素的计算值与实验值的对比。对Li，Be，B及C的同

位素，计算值比实验值大，这些较大的差别是由平均场

方法对轻核描述的固有缺陷导致的，在各种QMD模型

中普遍存在，但两者之间的差别由Li到C逐渐缩小，计

算得到的结合能的同位素依赖曲线和实验值完全一致。

对N，O，F，Ne，Mg，S及Ca的同位素，计算不仅

能够完全重现结合能的同位素依赖趋势，而且绝对值

也和实验值符合得很好。对Ni，Zn及Zr等元素的同位

素，在丰中子一侧和实验值符合得更好一些。对于比Zr

更重的元素，EQMD模型能够合理地给出结合能的饱

和性质，各种同位素的结合能几乎不再依赖于同为旋不

对称性，且绝对值和实验值符合得很好。由上述可知，

EQMD模型能够合理重现从轻到重不同元素结合能的

同位素依赖曲线。
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图 2 (在线彩图)稳定核基态每核子结合能与实验值比较

(a) 稳定核基态每核子结合能与实验值比较，蓝色方框代表EQMD模型计算结果，红色圆代表实验值[22]；(b) 稳定核基态方均根半径

与经验公式比较，蓝色方框代表EQMD模型计算结果，红色圆取自经验值[23]。

图 3 (在线彩图) EQMD模型计算的各元素同位素的结合能与实验值的比较

蓝色方块代表EQMD模型计算结果，红色圆代表实验值，实验值取自文献[22]。
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图 4 (在线彩图) EQMD模型计算的各元素同位素的结合能与实验值的比较

蓝色方块代表EQMD模型计算结果，红色圆代表实验值，实验值取自文献[22]。

4 结论

通过上面的计算比较可以看到，EQMD模型在描

述初始化核稳定性方面有了极大的改善，初始化核的涨

落降低了一个甚至两个量级以上，仅利用一套势参数，

EQMD模型不仅能够重现从轻到重不同质量区稳定核

基态的结合能及方均根半径，而且对大部分核，能够给

出满意的结合能对同位旋不对称的依赖关系。这为利

用EQMD模型研究低能重离子碰撞，比如大质量核引

起的熔合反应及弱束缚核的熔合反应等提供了基础。
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Study of Ground State Properties of Nuclei by an Extended
Quantum Molecular Dynamics Model

WANG Shanshan1, 2，CAO Xiguang1，ZHANG Tonglin1, 2，WANG Hongwei1，ZHANG Guoqiang1，

FANG Deqing1，ZHONG Chen1，MA Chunwang2，HE Wanbing1，MA Yugang1

( 1. Shanghai Institute of Applied Physics, Chinese Academy of Sciences, Shanghai 201800, China;

2. Henan Normal University, Xinxiang 453007, Henan, China )

Abstract: The structure effects of project and target in heavy ion collision at low energy is more important

compared with the effects at high energy, which requires the transport model to describe the ground properties

of nuclei more reasonably. In this paper, we carry out calculations of the ground state properties, such as binding

energy and root mean square radius, of different isotope chains from light to heavy mass region by an extended

quantum molecular dynamics (EQMD) model and compare the results with data. It is found that the EQMD

model not only can reproduce ground state properties of stable nuclei very well, but also can reasonably describe

the ground state binding energy of nuclei far fromβstability line. Compared with other versions of QMD, EQMD

model greatly improves the description of the stability of initialized nuclei. Recent investigations would serve as

a starting basis for studying the reaction mechanisms of elastic scattering, fusion, transfer and breakup induced

by weakly bound nuclei by the microscopic dynamical model.

Key words: quantum molecular dynamics; heavy ion collision at low energy; ground state property of nucleus

Received date: 15 Jul. 2014； Revised date: 22 Oct. 2014

Foundation item: National Natural Science Foundation of China (11305239); China Postdoctoral Science Foundation

(2012M520958); Science and Technology Commission of Shanghai Municipality (11DZ2260700)

Corresponding author: CAO Xiguang, E-mail: caoxiguang@sinap.ac.cn.


