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(Z. Naturforschg. 20 a, 380—386 [1965] ; eingegangen am 28. Oktober 1964)

Die von Vorkix angegebene Erwciterung der Theorie von Zemaci und Grauvser fiir die Streuung
niederenergetischer Neutronen an freien Molekiilen wird vereinfacht und abgedndert. Eine andere
Behandlung einer Operatorsumme geslattet es, eine wesentlich bessere Ausgangsniherung zu finden,
die Ahnlichkeit mit der Kriecer—NeLxin-Niherung zeigt. Korrekturen zu dieser Ausgangsniherung
werden angegeben. Die Ergebnisse einer Recinung fiir Wasser in der Gasphase nach dem VouLkix-
schen und dem hier entwickelten Verfahren werden mit Meflwerten von Hormever an Wasserdampf
verglichen. Es zeigt sich eine bessere Ubereinstimmung zwischen Theorie und Experiment mit dem
hier angegebenen Verfahren als nach der Vovkixschen Methode.

1. Allgemeine Theorie

Der differentielle Wirkungsquerschnitt im Labor-
system fiir die Streuung von langsamen (thermi-
schen und subthermischen) Neutronen an einem
Gas von freien Molekiilen ist in Fermi-Naherunyg
gegeben durch:

7d?o N 909 LE | ‘ )
dedQ () E| Seale,q) (vgl 1)
mit g=F—1, e=_ (f2-1). (1)

Dabei liuft die Doppelsumme iiber alle Atome des
Molekiils, 9, und ¥. sind die Operatoren fiir die
gebundenen Streulingen des »-ten und u-ten Atoms
(sie wirken allein auf die Spinanteile der Wellen-
funktionen), f und f’ sind die Impulse der ein- und
auslaufenden Neutronen, ¢ bezeichnet den beim
Stofl vom Molekiil an das Neutron abgegebenen
Impuls, ¢ die ibertragene Energie.

Fiir die Streufunktion S,.(e, ¢) erhilt man, wie
z. B. Zemacu und Grauvser? zeigten, den Ausdruck:

. b —ver LN —EJET ]

Suu(e, q) znf‘“” ; Je (n|Qn).
(2)

Dabei ist Z die Zustandssumme, 7' die Temperatur

der Gasmasse und

<n E Q l n) — <n 11 eltH piat, o—itH e*iﬂ-r,{; n} . (3)

H ist der gesamte Hamirrox-Operator fir das freie
Molekiil, also ohne die Neutron-Molekiil-Wechsel-

* Jetzt 1. Institut fiir Experimentalphysik, Hamburg-Bah-
renfeld.
! Hier und im folgenden ist =1 gesetzt.

wirkung:

H|n)=E, n), (1)
H = Hryap. + Hyot + Hyiy, -
Rotations-Schwingungs-Wechselwirkungen werden
vernachlassigt. Das Matrixelement (3) 1afit sich
dann zerspalten in einen Translationsanteil und
einen Anteil fiir Rotationen und Schwingungen. Die
Vektoren 1, werden zerlegt:

=R+b+e, (o=r,0). (5

N zeigt zum Molekiilschwerpunkt, D, von dort zur
Schwingungsruhelage des g-ten Atoms, und u, be-
schreibt die Schwingungsauslenkung von
Ruhelage aus. Vernachldssigt man die Drehbewe-
gung der Vektoren u bei Drehung des gesamten

dieser

Molekiils, setzt man also
[Hrot, 1] =0, (0)

so kann man die Beitrdge zum Matrixelement (3),
die von den verschiedenen Bewegungsformen Trans-
lation, Rotation und Schwingung herrithren, voll-
kommen voneinander trennen.

Die Erwartungswerte f{iir Translation und har-
monische Schwingung wurden in voller Allgemein-
heit von Zemacu und Grauvser? berechnet. Im fol-
genden befassen wir uns lediglich mit dem Matrix-
element fiir die Rotation und folgen dabei den Aus.
fithrungen von Vorxin 3.

2 A.C.Zgvacn u. R.J. Gravseg, Phys. Rev. 101, 118, 129
[1956]. ,
3 H.C.Voixiy, Phys. Rev. 113, 866 [1959]; 117. 1029 {1960].
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II. Das Matrixelement fiir die Molekiilrotation

Das Matrixelement der Rotation besitzt die Form

Mgy = Z}: D> e EWRT (0] € tHrot &0y Mgy et Hror g—iaby, I o) mit HRot]. o)=E, } o). ()
ot e
Man definiert nun tiber Ii(ﬂ) Rot = €% Hp . e~ (8)
einen transformierten Hamirron-Operator. Mit Hille der Entwicklung
e!Be 1=B+[4,B] + +[4,{4,B1]+..., (9)

die fiir nicht vertauschbare Operatoren 4 und B gilt, sowie mit Hilfe der Regeln fiir die Vertauschung des
Drehimpulsoperators & mit dem molekiilfesten Vektor b und dem raumfesten Vektor q

(b, L] =i i by,

(&% ist hier der antisymmetrische Einheitstensor) findet man {vgl. %) :

ﬁ(,u)Rot—HROt-i-B-%—C
HROt g Na

Dabei ist

= §(gxba) IR+ 1L

Weiter definiert man noch den Operator 4 durch A =Hgo—E,,

Dann kann man die Streufunktion (2) schreiben:

Sr‘u (8, q) =

Rot ¢

- T L A+B
D=s+s+ T +A+B+C.

C\’"l(q x BH) k)

7! der Tensor der reziproken Triigheitsmomente:

X ek T f ds g(s) (| My, €™ ©—20 5(D) o)

lgir L;]1=0 (10)
C= 3% (gxbe) I7(qxbu) . (11)

(I Y =11 (12)

Aio) = (13)

(14)

Hier ist das Matrixelement der Translation aus 2 bereits eingesetzt

MTrﬂns = ——-———12—,—,: exp | — 2ET q

Vaa kT(g%2 M)

und die t-Integration in (2) ist ausgefilhrt worden.
Weiter ist angenommen worden, daf} bei der Streu-
ung keine Schwingungsquanten ausgetauscht wer-
den. Das Matrixelement der Schwingung My, lie-
fert dann keinen Beitrag zum Energiesatz, der im
Argument der Deltafunktion steht. Eine geschlossene
Auswertung des Erwartungswertes fiir die Rotation
in (14) ist nicht moglich, weil die drei Operatoren
A, B und C im Argument der Deltafunktion nicht
kommutieren. Es werden deswegen im folgenden
Néherungen fur (14) diskutiert.

Zunichst jedoch beschiftigen wir uns mit der Aus-
wertung des Matrixelementes fiir die Rotation in
einem Spezialfall: VoLkin? zeigte, dal} ein Mittel-
wert der Form

Mpo= -~ X e BT (0| R]o) (16)
ZRot @ '

sehr einfach berechnet werden kann, besonders dann,
wenn

2M} exp

{ —it ;)q;”} :exp

I it q—‘/dse e g(s)

2M|

(M = Molekiilmasse) (15)

1. der Operator R keine Diflerentialoperatoren
(Drehimpulsoperatoren) enthilt,

2. als Wellenfunktionen |9¢) die des symmetri-
schen Kreisels benutzt werden.

Die erste Voraussetzung kann noch wesentlich ab-
geschwiacht werden, wie weiter unten gezeigt wird.

Der Zustand des symmetrischen Kreisels wird
durch drei Quantenzahlen / (Gesamtdrehimpuls),
K (Drehimpuls um eine molekiilfeste Achse) und
M (Drehimpuls um eine raumfeste Achse) beschrie-

ben; seine Energie hangt aber - {falls kein dufleres
Feld wirkt — nur von Jund K ab*.

IEBIJKM)y =E;x  JK M),

s o 2 1
HiS =), (L1—+L2-) e, Ls?,

- 1 1
K2- ( ) i
: 11 " L

4 C.vax WinTER, Physica 20, 274 [1954].

(17)

E;x=]J+1)
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Als Wellenfunktionen des symmetrischen Kreisels
lassen sich Matrixelemente der irreduziblen Dar-
stellungen der Drehgruppe wihlen 3:

TEKM) =V (27+1)/ (87 uky(p, 9,7, (18)

so dafl fiir die Wellenfunktionen eine Unitaritiits-
relation gilt:

Aus  Muthy uko =05y Okr
M=
J
9 2741
folgt DYt RN IR Y = P d;7 0k . (19)

M=-7

Diese Beziehung nutzt man aus, indem man bei der
thermischen Mittelung zunichst iber M mittelt. Da-
durch vereinfacht sich (16) zu

1
MRot= g*;fdtw,ﬂ,xR-
22

Thermische Mittelwerte der Form (16) sind also
von der Temperatur £ 7 unabhingig und lassen sich

(20}

Man findet dann  MEW = Mpoe'y,

) J
y=-  Sexp{—JU+12LET} ¥ exp
ZRot J=0

K=-—7

H.-J. ZECH

auf eine Mittelung iiber die Orientierung (20) zu-
riickfithren. Mg, verschwindet, wenn R eine un-
gerade Funktion der Evierschen Winkel ¢, 9, 7 ist.
Weiter erkennt man, dall (16) sich ebenfalls aunf
die oben skizzierte Art auswerten liaBt, wenn es die
Form
Mg = 1 X BT (0| RLFL Ly o) (21)
ZRot o

besitzt.

Die Potenzen der Drehimpulsoperator-Komponen-
ten konnen ausgewertet werden mit Hilfe der Be-
ziehungen

L\ JKM)y=K|JIKM),
L1= %(L+ +L4)9
L= (1/29) (L. ~L,),

LJJKM)=a,(J,K)[JK+1M), (22)

LJ]KM):OL_(],K)UK—}M),

2s (LK) =VI(J+1) —K(K£1).

1 1 n l";m 1, m
(o) - )/ Caran, e

lgi,m(]’K):blrm(]K]ll!LT_ LL’]K]”),

dabei ist b'™definiert durch L L3 = (3) 7 i=m(L, + L Y (L_ —L_)"= ;ag;” Lo+ e, I,
st r

Damit ist die erste Bedingung fiir die einfache Aus-
wertbarkeit des Mittelwertes (16) wesentlich abge-
schwicht worden. Will man die zweite Bedingung
ebenfalls abschwiichen, so zerlegt man den Hamirton-
Operator des asymmetrischen Kreisels

1

9 1 1 2
Hyop = 3T L+ A Ly? + 57 Lg?
1 2 =13

I

1/1 1 2 12 1 2
RO LRSS R AT
171 1 2 2

+3 (1 — ..12,> (L% + L2).

Die Operatoren L, #ndern lediglich die Quanten-
zahl K; deswegen lassen sich die Eigenfunktionen

des asymmetrischen Kreisels nach denen des sym-
metrischen in folgender Form entwickeln

(25)

{ o
wi= Y Ax ()| JKM); XA [*=1.
K=—] K
3 E. P. Wicxer, Group Theory and Its Applications, Verlag
Academic Press, New York, N. Y. 1957. — A. R. Epmoxbs,

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

Das fiihrt auf die Bedingung

Ao} =4 )a- U K+2) 0 (LK+1)

+ Al K‘-’+2(1{ +i>(l(]+1)ﬁK2)~8E'

3 |

+AK-2(}+—11—>a+(],K—2)a+(],K_1) (26)
1 2

=0 fir —JZLKZ]
und Ax=0 fur EK!>].

Nullsetzen der Determinante liefert die 2 J 4 1-Ener-
gieeigenwerte sowie die Koeffizienten Ag. Die
Quantenzahl M kommt in diesen Beziehungen nicht
vor, also sind die Energieeigenwerte £ und die Ag
unabhéngig von M. Daraus ergibt sich: Die Berech-
nung des Matrixelementes (16) fithrt ebenfalls auf
die Form (20), wenn die erste Voraussetzung er-
fullt ist, als Wellenfunktionen aber die des asym-
metrischen Kreisels verwendet werden. Die Bezie-
hung (23) gilt dann jedoch nicht mehr; beim Ab-
schwichen der zweiten Voraussetzung treten neue
Zusatzterme zur rechten Seite der Gl. (23).
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ITI. Zwei Arten der Nitherung

Wir gehen nun an eine niherungsweise Berech-
nung von (14) und untersuchen eine Entwicklung
fiir groBle Werte von g. Die Operatoren im Argu-
ment der Deltafunktion sind verschiedenen g-Poten-
zen proportional

A~ q°, (27)

Rein formal fiithren wir noch einen weiteren Opera-

tor B~

wird.
Man entwickelt nun die Deltafunktion

(D) = N6 (X)-K.AX,Y), D=X+Y,

B~gl, C~g°

g, r < 1, cin, iiber den spiter noch verfiigt

X=ce+s+q}2M+B+C,
Y=A+B-B

und bestimmt die Koeffizienten K, iiber die Bezie-
hungen

S(X+Y) = lim 1( N ),
g0 2Ti \X+Y—iy,  X+Y+in,

(X+) 7= X1 N (-

(28)

- Y x ., (29
XY 1= MX"1VTi(X,Y),

A=0
VITuX,Y)=[X,VT:—1(X,Y)],
VT(X,Y) =

Beriicksichtigt man, dall in unserem Falle gilt
VT(C,4A)=0 fir =3, (30)
VTi(C,B)=0 ftir [=2,

so erkennt man, dafl die zweite Summe in (29)
nach einigen Gliedern abbricht. Die erste Summe in
(29) bringen wir dadurch zum Abbrechen, dafl wir
uns mit der ersten nicht verschwindenden Korrektur
begniigen; d.h. wir wollen nur die Summanden
beriicksichtigen, die fiir grofle Werte von ¢ nicht
starker als ¢72 abfallen. Man berechnet auf diese

Weise

fiir B:B: fiir B=0:

Ky= 1 1

Kl = 0 O

Dann ist 5:;4 (¢,9) = A

ZRot o

N e EokT [dsg(s) \‘l:
. m,n

383

[4,C]
3= —#[C, [4,C1]

5 (14,C) + B?)

¢ (IC [4,CT1 - 3([B,C) B
+[B, [C, B1))

Ky= 0 L ([C, B])®

K;= 0 fir i = 5, (31)

Der zweite Satz von Korrekturkoeffizienten, den

man durch Nullseizen von B erhilt, stellt die von

Vorkin? angegebene Korrektur dar. Wir verfolgen

nun zwei Wege zur Berechnung der Streufunktion

(14), die sich nur durch die Festsetzung von é un-

terscheiden.

11,1 Niherung nach VoLxix B-0

Man setzt B =0 und vernachlissigt dadurch in der
Ausgangsnaherung die Operatoren 4 und B gegen-
iiber C. Diese Vernachldssigung ist fiir grofle Werte
der Impulsiibertragung ¢ wegen (27) sicher eine
gute Niherung. Beim Berechnen des totalen Wir-
kungsquerschnitts geht gerade das Verhalten der
Streufunktion fiir groBe Werte von ¢ entscheidend
in das Ergebnis ein, da die Integration iber den
Streuwinkel einer Wichtung mit ¢ gleichkommt
[vgl. (40)], die den Verlauf der Streufunktion bzw.
der daraus gewonnenen Funktion F [vgl. (40)] fiir
grofie Werte von ¢ besonders betont. Da aber die
Funktion S,.(e, ¢) und damit auch F..(g)} fiir sehr
grofle Werte von ¢ verschwindet, liefert bei der spa-
ter durchzufithrenden g¢-Integration das Gebiet mitt-
lerer g-Werte zwischen g~1,5 A~ bei E,=3-107*
eV und g=~6 A7 1 bei £,=5-1072 eV den stirksten
Beitrag zum g-Integral. Das stellt die Berechtigung
der Vouxinschen Ausgangsniherung sehr in Frage.
Die Vernachldssigung der Operatoren 4 und B in
der Ausgangsniaherung gegeniiber C wird durch An-
bringen der Korrekturen [vgl. (31)] teilweise wie-
der riickgingig gemacht. Die Korrekturkoeffizienten
K" werden ausgerechnet und samtliche Drehimpuls-
operator-Potenzen durch Vertauschen nach rechts
herausgezogen, d.h. man bringt die K\ auf die
Form

Ko VKD

il.m,m
L,

Ly Ly Ly, (32)

All Lm,ns
1

ﬂli Lm,n= 0 ' 111\ b 90, —8,) §(i) ( Y) Kr(ll')m . LI Lm Ln| D>

S(e, q) =
V' 1
i 8a%,
802_(£+q2/21‘u+c)’ Vs (23)3

=4akT g*2M)exp{—s*4kT(q

fdr’l ¥z /dé‘ g‘]u\ bem b")é(){) A} Ixnlmn Vs
= i / dt(p,o.x Mvn, e"‘(b

Lmn

K

Y
nlmn s

22 M)} . (33)

(- 1) 5%

N
dsi s= snl'rTn
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I, 2 Niherung B=B

Der zweite Weg, den man beschreiten kann, indem man B =B setzt, entspricht einer Kriecer—NELKIN-
Niherung 6. Durch Mitnehmen des in ¢ linearen Operators B in der Ausgangsniherung kann man hof-
fen, eine Verbesserung der Ausgangsniherung gegeniiber der oben angegebenen Methode zu erzielen.

Wieder bringt man die Korrekturkoeffizienten auf die Form (32} und erhilt jetzt

SD(e,q) = L 3 e FelkT / dsg(s) 2 X

ZR t o i lLm,n

‘o j My ety =b) 50 (X} Ks;)77z n Lll Ly rél o) -

(34)

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

tion angewendet.

Da nun aber auch der Operator X iiber den Sum-
manden B Drehimpulskomponenten enthilt, deren
direkte Anwendung auf die Wellenfunktion |o)
nicht moglich ist, werden die Drehimpulsoperator-
Komponenten in B niherungsweise durch die ent-
sprechenden Komponenten des Drehimpulsvektors
ersetzt. Damit ist die gewiinschte Veriauschbarkeit
von B mit € erzwungen worden. Die weitere Rech-
nung lduft nun ganz entsprechend dem Fall B=0:
Es wird die Mittelung iiber die 2J+1 moglichen
Werte von M ausgefiihrt, die nach (19) und (20)
auf eine rdumliche Mittelung iiber die Euierschen
Winkel fiihrt. Eine explizite Abhédngigkeit der Streu-
funktion von den Quantenzahlen J und K liegt nun
nicht mehr vor. Das Argument der Deltafunktion
ist jedoch noch iber B vom Rotationszustand des
Molekiils vor der Streuung abhangig. Vorhin haben
wir den Drehimpulsoperator ¥ in B durch den
Drehimpulsvektor I ersetzt, also fihren wir nun
die noch vorzunehmende Mittelung iiber J und K
als Mittelung iiber eine Borrzmaxs-Verteilung des
Drehimpulsvektors J durch. Diese Art der Mitte-
lung entspricht der Niherung von Kriecer und
NevLxmv, Wir erhalten so:

P q) =4 f Aty .x

SN S w9
h:( nkT(2M +c)) "
'exp{~s/4kT(—2 g +c)} s (23).

Der Unterschied zwischen den beiden Naherungs-
methoden B=0 und B=B scheint geringfiigig zu
sein, sie unterscheiden sich lediglich in den Funk-
tionen g und A, sowie in den anzubringenden Kor-
rekturen [vgl. (31)].

8 T.J. Kriecer u. M. S. Nexix, Phys. Rev. 106, 290 [1957].

11, 3 Summenregel und detailliertes Gleichgewicht

Wir priifen nun, ob die beiden Ausgangsnihe-
rungen die Forderungen erfiillen, die jede exakte
Streufunktion erfiillen muf}, unabhingig von Struk-
tur und Dynamik des Streumediums: Summenregel
und detailliertes Gleichgewicht.

Die Summenregel (das erste Praczexsche Mo-
ment)

[dee-S(e,q) = —R (36)

fordert, dall die beim Stof} iiberiragene Energie,
gewichtet mit der Streufunktion, dem negativ ge-
nommenen Riickstol R gleich sein muf}, den das
Molekiil aufnimmt, wenn es vor dem Stof} in Ruhe
gewesen ist. Man findet leicht, daBl die Summenregel
fiir beide Fille, B=0 und B= B, erfiillt ist:

[ de-e-S(e, q)
:;-\_ e Bk T (g fdgsé(f-i B+C) o)
- ; Ze*ED/’*T(n’ B - Clo) (37)

/dTv:?z

B als ungerade Funktion beziiglich der EvLErschen
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(-——&, —l])=€s/kT5(f,q), (38\'

folgt aus dem Prinzip der mikroskopischen Reversi-
bilitat und der Annahme, daf} das Stireusystem sich
im thermischen Gleichgewicht befinde. Wir zeigen,
daB die Ausgangsniherung B-0 (Nédherung nach
Vorxin) das detaillierte Gleichgewicht nicht erfiill,
woh! aber die Ausgangsniherung B 7 0:
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Im Fall B=0 gilt
SW (e, g) = _:_e“E”’AT(QE()(E+C) / dvg0,,0(e+C),
e~ TS (—¢, —q) :8_‘/;”T ; %E—E"’/“ {0]0( ~5+C)1 0) (39 a)
—e ek T 81:z2 / drg,9,,0(e—C) F SV (e, q).
Im Fall B+ 0 bekommt man
S® (e, q) = _\_i_je*Ei’/"T(g |0(c+B+C)| o) = 8%;_) fdu,ﬂ,,a.z 21_[ '/F dt e=itie4 € g1t B
mit (etité) ar=e ¢  wird daraus = 8112 fdr@,o,, (4=kTC) " exp J\_ 4(Fk+TCC)2 }’
e TS (g, —g) = e T L [dzw,ﬂ,l 8(—e—B+C) (39b)

fdt et 1e=C) gt it B = e kT

ra
1 1
=4 72fdr,p,a,, 5

_ 1 /dr,, b (A kT CY J_ =0
8 12

" akTC |

—e AT

:S‘Zi(‘ce q) .

* exp

Man erkennt schon an diesem Beispiel, dal die beiden N&dherungsmethoden, die nur unwesentlich von-
einander abzuweichen schienen, sich doch erheblich unterscheiden, wie auch das folgende numerische Bei-

spiel besonders eindrucksvoll zeigt.

IV. Vergleich mit Meflwerten

Um die Theorie mit experimentellen Daten ver-
gleichen zu konnen, ist nach den oben angegebenen
Niéherungen der Streuwirkungsquerschnitt fir Was-
serdamp{ berechnet worden. Gemessen wurde der
totale Wirkungsquerschnitt (Hormever 7). Man er-
hilt den totalen Streuquerschnitt durch Integration
des differentiellen:

[dQ[de dsdQ

—bn
[ds

R} « ru €,
-E,, ) @0 ) 2 (202) Sl q)

2 fa(L) T @) P,

LN
Flu(q) = fd(" Sru(*cy (]) s
er= (V@2m* VEy)?—

Die zweite Form der Integration bietet Vorteile bei
der numerischen Behandlung: Die Integration der
Streufunktion S, {iber ¢ ldft sich analytisch durch-
fithren. Es bleibt fiir jeden Energiewert E, die nu-
merische Berechnung eines Dreifachintegrals iibrig

7 C. Hormever, Dissertation, Technische Hochschule Miin-
chen 1964.

Otot (E

(40)

ll

H

dabei ist

{tiber zwei EviLeErsche Winkel und iiber den Impuls-
iibertrag ¢q).

Der Rechnung liegen die Formeln (33) bzw. (33)
zugrunde, die die Niherung (6) zur Voraussetzung
haben. Die Translation wurde exakt behandelt (13),
fir die Schwingung wurde angenommen, dafl nur
harmonische Grundschwingungen des Molekiils
thermisch angeregt sind und dall durch den Neutro-
nenstol} keine Molekiilschwingungen angeregt wer-
den kénnen (£;<0,2eV). Fir das Matrixelement
der Schwingung findet man dann

1 L 1Ay 2
so, (g-c.'*) }
(41)

Das Produkt lauft iiber alle Eigenschwingungen 4
mit der Energie w; des Streumolekiils, die Vektoren
¢'Y treten bei der Entwicklung der Schwingungs-
auslenkungen 1, nach Normalschwingungen auf?2.
Rotations-Schwingungs-Wechselwirkung  wird
nachléssigt und die Rotation ist in der Vorkix-Na-
herung (B 0) und in der Naherung B#0 be-
rechnet worden.

Die Molekiildaten fur H,O in der Gasphase sind
aus LaNporLT-BOr~NsTEIN ® entnommen worden, Pro-
tonenstreuldngen aus der Arbeit von Burev und

J]\vlh:da'du; di': ]:I(‘Xp le

ver-

8 H. Laxporr u. R. Borxstrin, Zahlenwerte und Funktionen.
Verlag Springer, 6. Aufl., Berlin 1951. 1. Band. 2. Teil,
S, 232.



386 STREUUNG VON NIEDERENERGETISCHEN NEUTRONEN AN FREIEN MOLEKULEN
Fall B=0 Fall B+0 KriGEs-
Ey ‘ NELKIN- MeBwerte
[eV] Vo Vi No ‘ N Niherung [b]
(b] (b] (b} [b (b]
3-104 227,8 755,2 592,5 636,7 : 620,5 —
6-10-4 168,9 526,7 422,8 453,5 I 440,7 452
7,5-1074 154,1 466,8 3794 406,6 i 395,1 404
9-10-4 143,8 4228 347.8 3724 : 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
3-103 98,9 2147 199,5 211,4 ; 204,1 216
5-1073 ! 89,3 162,5 160,6 168,9 162,5 —
1-1072 81,5 ‘ 118,1 123,5 — 1224 —
2-102 76,9 944 99,6 101,9 96,3 —
3,6-10-2 — — 86,3 874 82,0 —
5-10-2 72,4 78,4 80,8 81,4 76,2 —
8-10-2 ‘ 69,5 72,6 74.2 74,4 69,7 74

Tab. 1. Gesamter Streuquerschnitt des HyO-Molekiils bei T=150 °C.

Rinco 9, der Wirkungsquerschnitt fiir Sauerstoff aus
Hucues und Scuwarrz 1°, Die Interferenzstreuung
an den beiden Protonen eines Wassermolekiils kann
vernachldssigt werden.

Die Ergebnisse dieser Rechnung sind in Abb. 1
und Tab. 1 dargestellt. Es zeigt sich, daf} die Aus-
gangsnaherung von Vorkin (Kurve V) infolge der
Vernachldssigung der Operatoren 4 und B gegen-
iber C [vgl. (28)] keine Beziehung mehr zu den
experimentellen Werten erkennen 1afit. Nimmt man
die erste Korrektur mit [vgl. (31)], so erhdlt man
die Kurve V,, die dem Verlauf der Mefiwerte niher-
kommt.

Die in dieser Arbeit vorgeschlagene Ausgangs-
naherung B =+ 0 ergibt die Kurve N;; mit Beriick-
sichtigung der entsprechenden ersten Korrektur be-
kommt man die Kurve N;, die ohne irgendwelche
Anpassungen die Melwerte im ganzen Bereich gut
wiedergibt.

Es erscheint sinnvoll, zur besseren Prifung der
Theorie einen Vergleich mit differentiellen Wir-
kungsquerschnitien vorzunehmen, sobald solche
Werte zur Verfiigung stehen.

9 M. T.Burcy u. G. R. Rixco, Phys, Rev. 84, 1160 [1951].

Abb. 1. Vergleich der Ergebnisse der verschiedenen Rechnun-
gen fiir den totalen Streuquerschnitt og in barn von Wasser-
dampf bei 150 °C mit den MeSwerten von Hormever (Punkte)
in Abhiéngigkeit von der Neutronenenergie E; in eV. Die
Methode von Vourkin liefert als Ausgangsniherung die Kurve
Vo, durch Mitnahme der ersten Korrektur erhédlt man die
Kurve V, . Die hier entwickelte Methode gibt als Ausgangs-
niherung die Kurve N , bei Beriicksichtigung der ersten Kor-
rektur bekommt man die Kurve N; .
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Kormk und Herrn Dr. K. Meg1z fiir Anregung und For-
derung der Arbeit. Den Herren Prof. Dr. K. Wirtz und
Dr. K. Orr danke ich dafiir, daBB diese Arbeit im In-
stitut fiir Neutronenphysik des Kernforschungszentrums
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10 D. J. Huoues u. R. B. Scuwarz, (1958) BNL —325.



