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基于能量密度泛函理论研究对关联对原子核裂变过程的影响

宿 阳 1, 李泽宇 1, 刘丽乐 1, 陈永静 1, 王小保 2,†

(1. 中国原子能科学研究院核数据重点实验室，中国核数据中心，北京  102413；
2. 湖州师范学院理学院，浙江 湖州  313000)

摘要:  以 239Pu的中子诱发裂变为例,系统研究了对力形式的不确定性以及对关联强度的不确定性对裂变可观

测量的影响，从而揭示了对关联在裂变过程所起的作用。首先使用基于Skyrme有效核力的能量密度泛函理

论 (DFT)计算了 240Pu 二维形变空间中的静态裂变位能曲面，在Hartree-Fock-Bogoliubov (HFB)近似中分别

使用了体积型、表面型及混合型对力，并测试了不同对力强度的影响；然后基于密度泛函的计算结果，进一

步采用含时生成坐标 (TDGCM)和高斯重叠近似 (GOA)方法开展了 240Pu裂变动力学计算。通过分析讨论了

对力类型和对力强度变化对裂变过程中相关物理量的影响，发现对力强度的改变在原子核小形变、大形变区

域均有明显影响，然而对力类型的改变主要在大形变区域会产生明显差异。原子核的大形变组态会对裂变动

力学过程产生比较重要的影响。计算结果表明，不同的对力类型得到的大形变组态会有较为显著的差别，因

而合适的对力类型的选取对裂变描述是比较重要的，混合对力在裂变计算中效果最佳。
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0    引言

原子核裂变是指一个重原子核分裂为两个中等质量

原子核同时放出 2~3个中子的过程。自发现之初，核裂

变对人类社会就产生了深刻影响，与国防、能源等关键

应用领域紧密关联。从微观层面看，核裂变是原子核内

所有核子平等参与的多维度量子力学空间的大振幅集体

运动，其严格处理需要在核子–核子相互作用的层次上

将裂变的各种现象统一起来理解 [1, 2]。因此从微观角度

去描述、理解裂变现象是一件非常困难的事，一直是核

物理领域的难点问题。

近年来，随着各国超级计算机的发展，裂变微观理

论研究在世界范围内复兴，特别是美国、德国、日本等

发达国家，在裂变微观理论投入了很大力量，也取得了

一系列重要成果。比如，国际上发展了时间相关超流局

域密度近似 (TDSLDA) 算法 [3]、基于高斯重叠近似

(GOA)的时间相关的生成坐标法 (TDGCM)[4]以及从微

观理论出发的朗之万方程 [5] 等来研究裂变动力学问题。

此外，近年来国内在微观裂变理论研究方面也取得

了较大进展，比如周善贵研究员、吕炳南研究员、李志

攀教授、赵杰研究员等从协变密度泛函理论出发开展了

多维位能曲面计算及裂变动力学研究 [6–10]；裴俊琛教

授团队基于时间依赖的HF+BCS开展了裂变动力学研

究 [11]；郭璐研究员基于时间依赖的HF框架下研究了

熔合反应及准裂变动力学 [12]，孟杰教授和赵鹏巍教授

等发展了描述原子核裂变动力学过程的广义含时生成坐

标方法 (generalized TDGCM)[13]等，这些工作从裂变后

观测量的描述或裂变机制等角度对原子核裂变进行了研

究，深化了人们对裂变机制的微观认知。

对关联对原子核裂变的影响文献中已有部分论述，

如在文献 [14]讨论了对力强度的改变以及对力形式的改

变，均对裂变位垒产生影响；文献 [15–16]中讨论了对力

强度变化对裂变位垒、静态裂变路径的影响；文献 [7, 17]
讨论了对力强度变化对裂变动力学、裂变产额的影响；

文献 [18]表明对力强度的改变对裂变发生的速度会产生

影响，增强对力会让裂变加速；动态配对关联对裂变过

程的影响，可见文献 [11, 19]。我们近些年也开展了基

于密度泛函理论的裂变动力学的系统性研究，尤其是研
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究了对关联对裂变静力学、裂变动力学的影响。比如，

我们以中子诱发 239Pu形成的复合核 240Pu为例，采用

零程的Skyrme力详细分析了对关联对 240Pu裂变过程的

影响 [20–23]，包括对静态最优裂变路径、裂变位垒、对

力能隙、质量张量以及裂变碎片质量和电荷分布等物理

量的影响。本文我们将基于之前的工作，整理并回顾一

下对关联在裂变相关可观测量的影响，从对力形式的不

确定性和对力强度的不确定性两个角度具体阐述，从而

更深入地理解对力对裂变描述的影响。 

1    理论框架

在密度泛函理论中，对关联作为剩余相互作用中非常

重要的一项，通常可以使用Hartree-Fock-Bogoliubov(HFB)
方法进行处理。在基于 Skyrme力的密度泛函理论框架

中，通常使用的密度依赖的对力，形式如下式所示 [24]： 

V̂pair(r, r′) = V (n,p)
0

[
1−ηρ(r)

ρ0

]
δ(r− r′)， (1)

ρ0

η η

η = 0

η = 1

η = 0.5

V (n)
0 V (p)

0

V (n)
0 V (p)

0

η = 0, 0.5, 1

其中：   是内部核子的平均密度，通常取核物质的饱

和密度 0.16 fm−3。   是对力类型混合系数，依据对   的

选择，可以获得不同的配对类型。通常   为体积对

力，是没有密度依赖的对力；   为表面对力，意味

着主要在原子核表面附近存在配对；    表示混合

对力，表示在原子核的内部及表面均有一定的概率配对。

 和   分别是中子和质子的对力强度，不同对力类

型下   和   是不同的，通过拟合奇-偶质量差的三点

公式得到 240Pu的经验对能隙来调整理论计算中所使用

的对力强度。我们分析了不同对力类型对原子核裂变过

程的影响，分别取    三种情况进行分析，从

而可以阐明对力形式不确定度对裂变可观测量的影响。

η = 0.5

η V (n)
0 V (p)

0

此外，我们也对对力强度进行一定范围内的微调，

分析对力强度的变化对裂变过程描述带来的影响。主要

计划在给定混合对力情况下 (   )，研究对力强度改

变 (±5%)对原子核裂变过程的影响，即质子和中子对力

强度分别取 95%，100%，105%进行分析。表 1给出了

不同对力类型   以及不同对力强度时的   和   值。
 
 

表 1    不同对力强度及对力类型下中子、质子对力强度
 

η 对力强度 V (n)
0 /MeV V (p)

0 /MeV

0.0 100% −172.20 −212.60

0.5 95% −251.99 −323.06

0.5 100% −265.25 −340.06

0.5 105% −278.51 −357.06

1.0 100% −475.20 −686.90

在低能情况下，核裂变可近似描述为一个由少量集

体自由度决定的缓慢绝热过程，此时可以用含时生成坐

标法 (TDGCM)和高斯重叠近似 (GOA)方法开展动力学

研究。在绝热近似下原子核的内禀核子自由度与集体形

变自由度脱耦合，因此计算可分为相对独立的两步。首

先基于密度泛函理论采用约束平均场方法计算原子核在

不同形变下的内禀组态，得到原子核的位能曲面、质量

张量、剪裂线、碎片核子数等；然后基于平均场计算

得到的位能曲面、集体参量构建四极-八极形变空间的

含时类薛定谔方程，求解即可得到集体波函数的动力

学演化及裂变产物分布等。关于方法的详细介绍参见

文献 [1]。
裂变系统的多体波函数一般表示为以下形式： 

|Ψ (t)⟩ =
w

q
f (q, t)|Φ(q)⟩dq， (2)

|Φ(q)⟩ q
Q̂20 Q̂30

f (q, t)

其中：   是由集体变量   组成的多体波函数。在裂

变研究中，通常选取四极矩   和八极矩   作为集体

变量。   是通过求解含时类薛定谔方程得到的权重

函数。在高斯重叠近似下 (GOA)下，类薛定谔方程可

表示为 

ih̄
∂g(q, t)
∂t

= Ĥcoll(q)g(q, t)， (3)

Ĥcoll(q)集体哈密顿量   表示为
 

Ĥcoll(q) = − h̄2

2

∑
i j

∂

∂qi
Bi j(q)

∂

∂q j
+V(q)， (4)

(q) (q)

g(q, t)
其中：Bij(q)为质量张量M   的逆，V   为集体势能，

由Skyrme密度泛函计算的位能曲面提供。   是集体

空间中的集体波函数，包含了裂变系统的全部动力学

信息。

为了计算裂变碎片分布信息，还需要在位能曲面上

定义剪裂线。剪裂线作为一个超曲面，将集体空间分为

内、外两个区域。在内部区域，原子核保持为一个整体；

而在外部区域，原子核分裂为两个碎片。统计一段时间

内，剪裂线上某一面元处概率流通量为 

F(ξ, t) =
tw

t=0

dt
w
qϵξ

J(q, t) ·dS， (5)

其中概率流密度为 

J(q, t) =
h̄
2i

B(q)[g∗(q, t)∇g(q, t)−g(q, t)∇g∗(q, t)]。 (6)

裂变碎片质量分布可以通过对概率流通量的积分计

算得到： 
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Y(A) =C
∑
ξϵA

lim
t→+∝

F(ξ, t)， (7)

A A

C

其中：   是剪裂线上碎片质量数为   的全部线元集合；

 是归一化常数，用来保证碎片产额归一到200%。 

2    计算结果及分析

q20

0, 600 b q30 0, 60 b3/2

∆q20 = 2 b ∆q30 = 2 b3/2

本工作计算 240Pu位能曲面时，选取了四极矩 q20和

八极矩 q30作为集体变量进行约束，形变空间   的范围

是 [   ]，   的范围是 [   ]，其变化步长分

别为    和    。计算时 Skyrme泛函参

数采用裂变研究常用的 SkM* 参数 [25]。HFB方法处理

对关联时分别使用了体积型、表面型和混合型对力。另

外，混合型对力时本工作还考虑了中子和质子对力强度

改变5%时的影响。

240Pu (q20, q30)

240Pu

图 1展示了不同对力强度 (95%，100%，105%)和
不同对力类型下 (η = 0, 0.5, 1.0)时   在   空间

的裂变位能曲面及静态最优裂变路径 (图中红线)比较图。

从图 1可以看出，不同对力强度及不同对力类型下 

位能曲面的总体结构无明显变化，都有明显双峰裂变位

垒结构，最优裂变路径均为不对称裂变；基态均出现在

(q20, q30) ≈ (30 b, 0 b3/2)

(q20, q30) ≈ (56 b, 0 b3/2)

(q20, q30) ≈ (150 b, 0 b3/2)

q20 > 200 b

(q20, q30) ≈ (125 b, 8 b3/2)

(q20, q30)

q20

 附近，把基态和同核异能态区分

开的对称裂变内垒出现在    附近；

对称裂变外垒位于    附近，其能

量明显为局部极大，在其后面   的区域形成对

称裂变谷；非对称裂变位垒位于 

附近，其斜向上的区域为非对称裂变谷；对称裂变谷与

非对称裂变谷中间由山脊状的结构 [   从 (150 b,
0 b3/2)到 (20 b, 350 b3/2)]分开。根据裂变核拉长过程

(   逐渐增大)中能量下降最快的原则找出的静态最优

裂变路径如图 1红线所示，路径从基态出发，穿越对称

裂变内垒来到同核异能态区域，绕开了能量较高的对称

裂变外垒，翻越非对称裂变位垒后进入非对称裂变谷中，

最终到达裂变剪裂线附近的区域。
240Pu不同对力强度及不同对力类型下，   对称裂变

路径 (右列)和静态最优裂变路径 (左列)能量如图 2所
示。从图 2(a)、(c)可以看出，不同对力强度对原子核

裂变位垒的高度有着明显的影响，随着对力强度的增

加，裂变内垒、对称裂变外垒及最优裂变路径上外垒

的高度都在下降。然而，在越过裂变外垒的大形变区

域，对称裂变路径上的原子核总能量受对力强度的影
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图 1    不同对力强度及不同对力类型的 240Pu裂变位能曲面及静态最优裂变路径，相对于基态 (在线彩图)
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η = 0

η =

响较大，对力强度改变 5%使得能量近似等幅度地

变化，但是在非对称裂变路径上 (最优裂变路径)的能

量改变量比较小。图 2(b)、(d)展示了不同对力类型对

两条裂变路径上能量的影响。对于体积对力和混合对

力，也就是    和 0.5时，能量变化差异不大，主要

是在位垒附近可以看出差异。对力类型的改变，比对

力强度改变 5%的影响要小得多。但是当    1 时，也

就是表面对力类型的情况下，在两条裂变路径上能量

都有明显的下降，特别是在对称裂变道的大形变区域，

差别非常明显，其影响效果明显比对力强度改变 5%
要大。

表 2总结了不同对力强度和对力类型下，基态、同

核异能态能量以及裂变内、外垒高度，并与实验值 [26–27]

及模型计算推荐值 [28]的比较，并同时给出了每种状态

对应的四极矩和八极矩。由于本工作中使用的形变集体

坐标空间未考虑裂变核的三轴形变，因此裂变位垒的高

度会高于实验值，尤其是裂变内垒的高度。

η = 1

图 3是静态最优裂变路径上不同对力强度及不同对

力类型的对力能隙。不同对力强度下，中子和质子的对能

隙变化比较明显。对力强度的增大会使得中子和质子的

对能隙在所有形变区域几乎等幅度增加，反之亦然。不同

对力类型下，对力能隙在小形变区无明显区别，但是在原

子核大形变处，表面型对力 (   )导致较大的能隙结构。

M22 M33

M22

q20 M22

图 4是不同对力强度和不同对力类型下得到的静态

最优裂变路径上的质量张量    和    (使用ATDHFB
方法计算)分布。在裂变外垒之内，质量张量要明显高

于更大形变区域，在小形变区域   较大且振荡明显，

然后随着    的增大    逐渐减小然后平缓变化。与
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图 2    不同对力强度及不同对力类型下 240Pu对称裂变路径和静态最优裂变路径能量变化 (在线彩图)
 

η表 2    不同对力强度及对力类型   下，复合核 240Pu基态、同核异能态、裂变内垒及外垒的能量和在集体空间中的形变坐标
 

能量及形变信息 对力强度 η 基态 同核异能态 裂变内垒 裂变外垒

实验能量/MeV − − −1813.45[26] 2.8[27] 6.05*[28] 5.15*[28]

理论能量/MeV

100% 0.0 −1 805.06 2.83 9.83 6.90

95% 0.5 −1 804.62 2.96 10.43 7.12

100% 0.5 −1 805.35 2.59 9.32 6.64

105% 0.5 −1 806.39 2.24 8.29 5.84

100% 1.0 −1 806.44 1.55 7.12 4.36

(q20/b, q30/b3/2)形变坐标 

100% 0.0 (30,0) (86,0) (54,0) (124,8)

95% 0.5 (30,0) (86,0) (54,0) (124,8)

100% 0.5 (30,0) (86,0) (54,0) (126,8)

105% 0.5 (30,0) (86,0) (54,0) (126,8)

100% 1.0 (30,0) (86,0) (54,0) (124,8)
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M22 M33

q20 M33 q20 > 100 b

M33

 相比，   在小形变区也是较大，但是并没有明显

的振荡，随    增大    快速减小，到    时，

 变平滑，且基本保持不变。

η = 0.5

η = 0 M22

η = 1 M22

从图 4中可以看出，对力强度增大，质量张量的涨

落逐渐变小，而对力强度的减少，会使得质量张量的涨

落变强。从图 4中可以看到与混合对力 (   ) 相比，

体积对力 (   ) 计算的   较大且涨落明显，但是涨

落的幅度比对力强度减弱 5%的幅度还是要小很多。然

而，表面对力 (   )计算的质量张量   的数值偏小，

且涨落较弱，它的变化幅度比对力增强 5%的情况

要大。

图 5是不同对力强度和不同对力类型下的裂变剪裂

线及剪裂线上对应的重碎片质量。从图5(a)中可以看出，

在对力强度改变 5%的情况下，不同对力强度下剪裂线

的位置没有产生太大的变化，但是形状上产生了些许的

改变，尤其是 95%对力强度下。同时可以从图 5(c)中
看出，95%对力强度下剪裂线上的重碎片质量分布明显

有向A = 135靠拢的趋势。图 5(b)展示了不同对力类型
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图 3    静态最优裂变路径上的对力能隙信息 (在线彩图)
图 (a)、(b)分别为不同对力强度计算得到的中子、质子对力能隙；图 (c)、(d)分别为不同类型对力对应的中子、质子对力能隙
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η = 1 q30

q20

η = 0

下的剪裂线位置，从中可以明显地看出，对于表面对力，

即   时，剪裂线发生了明显的变化：在   较小的区

域，剪裂线发生了明显的前移，其对应的    变小。

 时，剪裂线上的重碎片质量分布也有着明显向A =
135靠近的趋势。

η = 0

图 6是不同对力强度和不同对力类型时，TDGCM+

GOA框架下计算得到的重裂变碎片质量和电荷分布，

并与实验数据 [29–31] 进行了比较。减弱强度之后的混合

对力 (95%对力强度)以及体积对力 (   )的重裂变碎

片质量分布在A = 135左右的峰值有明显的增大，这是
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η = 1

AH = 140

η = 0.5

受到剪裂线上的重碎片质量分布向A = 135靠拢的影响。

然而，当对于表面对力，即   时，其质量分布中的

对称成分 (A = 120)明显增加，对称裂变发生的概率增

加。当增强对力强度到 105%时，剪裂线上的质量分布

相比与 100%的对力变化不大，但是由于质量张量在增

强对力之后，在大形变组态时变化十分平滑，这导致裂

变的主要驱动力可能由势能部分做主导，而根据之前静

态位能面的计算，我们可以发现，静态的最优裂变路径

的终点对应的重裂变碎片是    ，这正是裂变动

力学计算中 105%对应的峰。此外，我们也可以发现在

增强对力之后，对称裂变道和非对称裂变道的势能分别

都有所下降，但是对称裂变道下降的幅度更大，这也会

导致一定程度上对称裂变道的竞争力变强。我们除了可

以观察到 105%由明显的非对称裂变分布的峰之外，还

可以看到对称裂变分布的附近 (A = 120)，增强对力之后，

其相应的产额也有一定程度的增强。从图 6中可以看出

对力类型为混合对力 (   )时，且选用适当的对力

强度时 (100%对力强度)，裂变产额分布与实验值最为

贴近。 

3    总结

本工作以中子入射 239Pu形成的复合核 240Pu为例，

在 Skyrme 有效核力的能量密度泛函理论 (DFT)的框架

下并基于 Hartree-Fock-Bogoliubov(HFB)近似，研究了

对力的不确定度对裂变可观测量的影响，主要通过改变

对力的强度以及使用不同的对力类型两个角度来进行

研究。

首先分析了在不同对力类型、对力强度情况下
240Pu的静态位能面的情况，主要基于四极和八极矩约

束的集体空间位能曲面。对力强度的改变对裂变内垒及

外垒的高度均有较大影响：当对力强度减弱时，裂变位

垒的高度增加；当对力强度增强时，裂变位垒的高度减

小。在使用不同的对力类型时，体积对力和混合型对力

的位垒高度接近，其中体积对力给出的位垒高度略高。

然而，使用表面对力时，位垒高度有较大幅度的降低，

超过了对力强度增强 5%的效果，对对称裂变路径及静

态最优裂变路径上的能量影响比较明显。对力强度及对

力类型的改变对裂变核基态、同质异能态及裂变位垒处

的形变影响不明显。

静态裂变路径上的对力能隙计算结果表明，对力强

度的改变会影响中子及质子对力能隙的大小。当对力强

度增强时，对力能隙将增大，反之将减小。不同的对力

类型在小形变区域，对能隙的差异几乎可以忽略。然而，

在大形变区，对力类型对对能隙的影响比较大，尤其是，

M22

M33

表面型对力与其它类型的对力差别明显，会导致在大形

变区域较大的对能隙。质量张量   受对力强度的影响

较为明显，其变化主要集中在小形变区的振荡结构和大

形变区平滑结构。质量张量   受对力强度改变的影响

主要是小形变区较大，大形变区基本保持不变。

η = 0.5

根据复合核 240Pu裂变位能面信息，基于含时生成

坐标法 (TDGCM)和高斯重叠近似 (GOA)计算了裂变碎

片质量和电荷分布。结果表明，对力强度的变化、对力

形式的变化，均会对裂变碎片的质量及电荷分布产生明

显影响。混合型对力 (   )计算得到的碎片质量及

电荷分布与实验结果符合较好。使用体积对力的结果，

与将混合对力的强度减弱 5%的效果差不多，都使得最

后的裂变产额更加集中在非对称裂变峰附近。然而使用

表面对力，不仅使得产额的峰值位置相对于实验的峰值

有较为明显的偏离，而且对称裂变发生的概率也会有一

定的提升，与实验结果有一定偏离。

η = 0.5

综上所述，我们发现表面型对力可能不大适合用于

裂变相关物理量的描述，它的计算结果，在小形变区域

与使用了增强对力强度之后的混合对力的结果类似，但

是在大形变区域与使用其它对力类型有较大的偏差，也

大于增强对力强度 5%的结果，而且它的碎片质量分布

与电荷分布的峰位与实验有明显的差异。另外，我们的

计算表明，当研究裂变过程相关问题时，使用混合型对

力 (   )且有合适的对力强度是更好的选择。
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Investigation of the Impact of Pairing Correlations on the Nuclear Fission
Process Based on the Energy Density Functional Theory

SU Yang1,  LI Zeyu1,  LIU Lile1,  CHEN Yongjing1,  WANG Xiaobao2,†

(1. China Nuclear Data Center, China Institute of Atomic Energy, Beijing 102413, China;
2. School of Science, Huzhou University, Huzhou 313000, Zhejiang, China)

Abstract:  This study systematically investigates the impacts of uncertainties in the form and the strength of the pairing force
on observables related to nuclear fission, taking the neutron-induced fission of 239Pu as an example, thereby revealing the role
of pairing in the fission process. The energy density functional theory (DFT) based on the Skyrme force was employed to cal-
culate the potential energy surface in the two-dimensional deformation space of 240Pu, using volume, surface, and mixed pair-
ing forces within the Hartree-Fock-Bogoliubov (HFB) approximation. And we also test the effects of varying pairing strengths
for the mixed pairing force. Subsequently, based on the DFT calculations, the fission dynamics of 240Pu were further studied
using  the  Time-Dependent  Generator  Coordinate  Method  (TDGCM) plus  the  Gaussian  Overlap  Approximation  (GOA).  By
analyzing the  influence of  varying the  types  or  the  strength of  the  pairing force  on fission related properties,  we found that
variation in the pairing strength significantly affect both small and large deformation regions. However, alterations in pairing
force type primarily cause notable differences in the large deformation region. The configurations at large deformation in the
nucleus have significant impacts on the fission dynamics. Our results show that there are explicit differences in the configura-
tions at large deformations obtained by different types of pairing force, so the choice of pairing force is very important for the
fission description. The mixed-type of pairing force gives the best results in the calculation of fission dynamics.
Key words:  nuclear fission; density functional theory; pairing correlation; fission potential energy surface
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