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Проведен расчет сечений спинового обмена и сдвига частоты магнитного резонанса при столкновении

двух атомов цезия в основном состоянии. Расчет проведен на основании потенциалов взаимодействия

для синглетного (X−16+
G) и триплетного (a36+) состояний димера Cs2, представленных в литературе в

последние годы. Проведено сравнение результатов с ранее полученными.

Введение

Интерес к исследованию взаимодействия двух атомов

цезия обусловлен в последние годы важной ролью,

которую эти атомы играют в экспериментах по ла-

зерному охлаждению атомов и исследованию столк-

новительных процессов с участием холодных атомов.

Кроме того, поляризованные атомы цезия выступают

в качестве рабочей среды в квантовых магнитометрах

с оптической накачкой. При этом они могут использо-

ваться как в
”
чистом виде“, т. е. собственно в цезиевом

магнитометре [1], так и в смесях с другими щелочными

атомами (например, с K) в однокамерных тандемных

магнитометрах [2,3]. Происходящие в таких системах

столкновительные процессы описываются с помощью

комплексного сечения спинового обмена:

qAB = q̄AB + i ¯̄qAB . (1)

Здесь действительная часть сечения q̄AB определяет

перенос ориентации при столкновении частиц, релак-

сацию, образование высших поляризационных момен-

тов [4] (выстраивание, сверхтонкая поляризация), мни-
мая часть сечения ¯̄qAB определяет сдвиги частоты маг-

нитного резонанса [5] как в системе зеемановских, так и

сверхтонких уровней атомов. Следовательно, зная ком-

плексное сечение спинового обмена, можно полностью

описать процессы, происходящие при спин-обменных

столкновениях.

В процессе столкновения атомов Cs в основном

состоянии образуется двухатомная молекула, которая

описывается в основном состоянии двумя термами —

синглетным — Vs(X16+), соответствующим полному

спину системы S = 0, и триплетным Vt(a36+) термом,

соответствующим полному спину S = 1. Использование

методов инфракрасной спектроскопии позволяет полу-

чать экспериментальную информацию о положении ко-

лебательных уровней в димере и построении на основе

этих данных потенциалов взаимодействия интересую-

щей нас системы. Синглетное (X16+) состояние моле-

кулы Cs2 изучено достаточно хорошо теоретически и

экспериментально [6,7], при этом исследования триплет-

ного состояния молекулы Cs2 проводились существенно

реже и, что касается потенциала взаимодействия, опи-

сывающего состояние молекулы a36+, данные по нему

существенно более скудные.

Впервые расчет комплексных сечений спинового об-

мена атомов цезия был проведен в работе [8], при рас-

чете сечений использовался синглетный (X16+
g ) потен-

циал взаимодействия из работы [7], триплетный (a66+
u )

потенциал был построен в виде

V1(R) = V0(R) + Vex(R), (2)

где V0(R) — синглетный терм, а Vex(R) — обменное вза-

имодействие. Обменное взаимодействие определялось

на основании асимптотических формул [8]:

Vex = R2/α+2/β−1/(α+β)−1

exp(−(α + β)R)J(α, β, R), (3)

где α2/2 и β2/2 — энергии связи электронов в атомах A
и B , R — межъядерное расстояние, J(α, β, R) — инте-

гралы, явный вид которых представлен в [9]. Таким обра-

зом, было получено выражение для обменного взаимо-

действия в случае димера Cs2 (выражение представлено

в атомной системе единиц):

Vex = R5.522.14 · 10−3 exp(−1.072R). (4)

В дальнейшем полученные потенциалы взаимодействия

были использованы для расчета комплексных сечений

спинового обмена при столкновении двух атомов цезия

в основном состоянии. Данные потенциалы, особенно

это касается триплетного терма, не обладали высокой

точностью, в частности из-за того, что расчет обменного

взаимодействия (4) осуществлялся по асимптотическим

формулам, точность которых заметно падает с уменьше-

нием межъядерных расстояний.

Появление в последние годы данных по потенциалам

взаимодействия димера Cs2 из экспериментов по эмис-

сионной спектроскопии, как для триплетного, так и для

синглетного термов, позволило провести ревизию как

собственно потенциалов взаимодействия, так и получен-

ных на их основе данных по комплексным сечениям

спинового обмена.
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Потенциалы взаимодействия
димера Cs2

В настоящей работе для проведения расчетов ис-

пользовались данные по синглетному (X16+) состоянию
молекулы Cs2, полученные в работе [6]. На рис. 1

приведена построенная методом сплайнирования зависи-

мость энергии взаимодействия в X16+ от межядерного

расстояния. Кривая получена из данных по энергии

колебательных уровней (v = 0−135, что соответствует

энергиям 20.981 78 и 3622.03814 cm−1 и охватывает

область межъядерных расстояний от 3.493 792 · 10−8 и

до 11.037 142 · 10−8 cm), представленных в виде таб-

лицы в [6]. На этом же рисунке приведен терм, ис-

пользовавшийся ранее в [8]. Как видно из приведен-

ных зависимостей, данные работ достаточно хорошо

совпадают во всем интервале межъядерных расстоя-

ний. Использованная в [6] энергия диссоциации —

De(X16+) = 3649.884 cm−1 [7] также была использо-

вана и в [8]. В дальнейшем при проведении расче-

тов в области межъядерных расстояний, меньших, чем

3.493 792 · 10−8 cm, использовались данные по синглет-

ному потенциалу, приведенному в [8].

На рис. 1 также приведены полученные в рабо-

тах [8,10] зависимости триплетного потенциала взаимо-

действия от межъядерного расстояния. Как в [9], так и

в [10] потенциалы взаимодействия приведены в анали-

тическом виде. Из рисунка видно, что в области малых

межъядерных расстояний (R < 5.5 · 10−8 cm) и больших

расстояний (R > 10 · 10−8 cm) потенциалы достаточно

хорошо совпадают. Наибольшее различие потенциалов

наблюдается в области минимума потенциальной энер-

гии (Re = 6.245 40 · 10−8 cm по данным работы [9] и

Re = 6.35 · 10−8 cm по данным из [8]). Действительно,
энергия диссоциации триплетного терма из [10] рав-
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Рис. 1. Сиглетные и триплетные термы димера Cs2. 1 —

синглетный потенциал по данным [10], 2 — синглетный по-

тенциал по данным [9], 3 — триплетный потенциал по

данным [6], 4 — триплетный потенциал по данным [9].
De = 3650.0321 cm−1, D′

e = 279.349 cm−1 [6].

на D′

e(a
36+) = 279.349 cm−1 и D′

e(a
36+) = 400 cm−1

из [8]. Кроме того, в работе [10] использовалось значение
величины De , определяющей диссоционный предел для

синглетного и триплетного термов димера Cs2, рав-

ное 3650.0321 см−1.

Для расчета интересующих нас сечений спинового

обмена были использованы синглетный и триплетный

термы, приведенные соответственно в работах [9,10].
В обоих случаях использовалась общая величина энер-

гии диссоционного предела — De = 3650.0321 cm−1.

Использование единого значения величины De при

стремлении межядерного расстояния в область больших

значений необходимо для того, чтобы избежать воз-

никновения ошибки в расчете сечений из-за того, что

величина 1 = Vt −Vs не стремится к 0 при R → ∞.

Комплексные сечения спинового
обмена при столкновении двух атомов
цезия в основном состоянии

При столкновении двух атомных частиц, обладающих

электронными спинами, возможен процесс обмена элек-

тронами, а если одна из частиц была предварительно

поляризована, то и обмен электронной поляризацией.

Подобный процесс можно условно представить следу-

ющим образом:

A(↑) + B(↓) ↔ A(↓) + B(↑). (5)

Здесь стрелками показана возможная электронная поля-

ризация частиц.

Как уже отмечалось выше, процесс спинового об-

мена можно описать с помощью комплексного сече-

ния спинового обмена вида (1), где действительная

часть сечения q̄AB определяет перенос ориентации при

столкновении частиц, релаксацию, образование высших

поляризационных моментов (выстраивание, сверхтонкая
поляризация). Мнимая часть сечения q=AB определяет

сдвиги частоты магнитного резонанса, как в системе

зеемановских, так и сверхтонких уровней атомов.

Комплексное сечение спинового обмена можно пред-

ставить стандартным образом через матрицу рассея-

ния T AB
S (l) (см., например, [8]):

qAB = π/k2
AB

∞
∑

l=0

(2l + 1)
[

1− T AB
0 (l)T AB

1 (l)∗
]

. (6)

Здесь k2
AB = µAB ↑ vAB/h — волновой вектор, µAB —

приведенная масса сталкивающихся частиц A и B ,

vAB — средняя относительная скорость сталкивающихся

атомов, ∗ указывает на комплексное сопряжение, S —

полный спин системы. Матрица рассеяния может быть

представлена через фазы рассеяния (δAB
S (l)) в канале с

полным спином S следующим образом:

T AB
S (l) = exp (2iδAB

S (l)), (7)

где l — орбитальное квантовое число.
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Из выражения (6) и (7) следует, что действительная и

мнимая части комплексного сечения имеют вид

q̄AB =
π

k2
AB

∞
∑

l=0

(2l + 1) sin2
[

δAB
1 (l) − δAB

0 (l)
]

, (8)

¯̄qAB =
π

k2
AB

∞
∑

l=0

(2l + 1) sin 2
[

δAB
1 (l) − δAB

0 (l)
]

. (9)

Таким образом, для расчета интересующих нас сечений

необходимо рассчитать фазы рассеяния на синглетном и

триплетном термах.

На рис. 2 приведены рассчитанные по формулам (8)
и (9) зависимости сечений спинового обмена q̄AB и

сдвига частоты магнитного резонанса ¯̄qAB от энергии

столкновения с использованием потенциалов взаимодей-

ствия из работ [8,10].

Для сравнения результатов расчета с данными других

авторов проводилось максвелловское усреднение по ско-

ростям

σ (T ) =
〈q(E)v〉

〈v〉
=

1

(kT )2

∞
∫

0

q(E) exp(−E/kT )dE, (10)

где E — кинетическая энергия столкновения, k — по-

стоянная Больцмана, T — температура, q(E) и σ (T ) —

зависимости поперечных сечений от энергии и темпе-

ратуры, v — относительная скорость сталкивающихся

частиц. В таблице приведены результаты максвелловско-

го усреднения по скоростям для поперечных сечений,

рассчитанных в настоящей работе, полученных ранее

в [6], и данные по сечениям, имеющимся в литературе.

Следует отметить, что обычно в эксперименте измеряют

сечение σ AB
SI = 1/2σ̄ AB , которое характеризует распад

величины 〈SI〉 [11].
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Рис. 2. Зависимость от энергии столкновения действитель-

ной и мнимой частей комплексного сечения спинового об-

мена. 1 — q̄AB , рассчитанное по данным потенциалов [6,10],
2 — ¯̄qAB , рассчитанное по данным потенциалов [6,10].

Сечения спинового обмена при столкновении двух атомов

цезия в основном состоянии (в единицах 10−14 cm2)

T , K Эксперимент Расчет Ссылка

300 1.60 [8]
300 2.20± 0.35 [12]
342 1.8 [13]
350 1.75 Настоящая

работа

Заключение

Таким образом, переход от потенциалов, представ-

ленных в [6], к более точным, полученным в [8,10],
позволил получить более точные значения сечений

спинового обмена. Причем если (в соответствии с

данными таблицы) действительная часть сечения спи-

нового обмена изменилась не очень существенно (со-
ответственно σ̄ AB = 1.6 · 10−14 cm2 по данным рабо-

ты [9] и σ̄ AB = 1.75 · 10−14 cm2 по данным настоящей

работы), то мнимая часть (сечение сдвига) измени-

лась практически на порядок по абсолютной величине:
¯̄σ AB = −6.3 · 10−16 cm2 при T = 300K (в настоящей

работе) и ¯̄σ AB = −8.3 · 10−15 cm2 при T = 300K по

данным [8]. Отсюда следует, в частности, что величины

сдвигов частоты магнитного резонанса, рассчитанные

в [14] и сравнивавшиеся с экспериментальными данными

по сдвигам частоты магнитного в системе Cs–Rb [15],
должны измениться по величине, так как величина этих

(рассчитанных) сдвигов определяется, в частности, и

величиной сечения сдвига ¯̄qAB для двух сталкивающихся

атомов Cs.

Настоящая работа выполнена при частичной поддерж-

ке Российского фонда фундаментальных исследований

(грант РФФИ № 14-02-004710з).
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