Неадиабатический анализ электронно возбуждённых состояний молекулы LiRb
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Одним из быстро развивающихся направлений современной молекуляной физики является синтез и охлаждение молекул до сверхнизких температур. В этой области отдают предпочтение гетероядерным димерам щелочных металлов, в связи с простотой лазерного синтеза и охлаждения этих соединений, а также их свойств, привлекательных для изучения и дальнейшего применения в таких областях как химическая кинетика, метрология, квантовые вычисления, и фундаментальная физика. Молекула LiRb выделяется тем, что она обладает большом дипольном моментом (ДМ) в основном и возбуждённом состояниях, что значительно облегчает работу с ней при ультрахолодных температурах.
В данной работе представлены результаты высокоточных неэмпирических расчетов межатомных потенциалов, матричных элементов (МЭ) спин-орбитального (СО) взаимодействия, собственных ДМ и ДМ электронных переходов для всех низколежащих синглетных и триплетных состояний LiRb. Расчеты выполнены для случая «a» по Гунду в широком интервале межъядерных расстояний, что позволило исследовать асимптотическое поведение моментов переходов и неадиабатических электронных МЭ на диссоциационном пределе. В рамках метода связанных каналов (СК), использующего рассчитанные в настоящей работе потенциальные кривые и электронные МЭ выполнен неадиабатический анализ экспериментальных спектральных данных [1,2] для взаимодействующих состояний D1Π d3Π и B1Π C1[image: image2.png]


+ 6,7Li85,87Rb вплоть до энергии диссоциации.

Показано, что для большинства молекулярных термов наблюдается значительная зависимость силы СО взаимодействия от межъядерного расстояния, что обусловленно сильным конфигурационным взаимодействием. Рассчитанные величины СО расщепления для триплетных состояний хорошо согласуются с экспериментальными [3] и теоретическими [4] данными. Показано, что в рамках метода СК удается описать энергетические и радиационные свойства возбужденных состояний LiRb на спектроскопическом уровне точности.
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