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Спин-обменные столкновения в системе K−Li
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Впервые проведен расчет сечений спинового обмена и сдвига частоты магнитного резонанса при

столкновении атомов лития и калия в основном состоянии. Расчет сечений проведен на основании

данных по синглетному (X16+) и триплетному (a36+) потенциалам взаимодействия димера 39K7Li.

Переход от энергетических к температурным зависимостям действительной и мнимой частей комплексного

сечения спинового обмена позволяет получить информацию как об уширении линии магнитного резонанса

исследуемых атомов, так и о сдвиге частоты магнитного резонанса при их столкновении.
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Введение

Интерес к исследованию спин-обменных процессов
при столкновении атомов щелочных металлов обуслов-
лен, в частности, тем, что щелочные атомы (Cs [1],
Rb [2], K [3]) могут быть использованы в качестве
рабочей среды в квантовых магнитометрах с оптической
накачкой [4]. При этом могут быть использованы атомы
как одного сорта, например Cs [1], так и смесь, например
K−Cs [5]. Точностные характеристики подобного рода
приборов определяются, в частности, ширинами линий
магнитного резонанса оптически ориентированных ато-
мов, а также сдвигами частот магнитного резонанса,
обусловленными спин-обменными столкновениями. Для
определения влияния спин-обменных стокновений на
ширины линий магнитного резонанса и на сдвиги линий
магнитного резонанса необходимо знание комплексных
сечений спинового обмена [6]. При этом действительная
часть комплексного сечения определяет передачу поля-
ризации в столкновении, релаксацию [7] и образование
высших поляризационных моментов [8]. Мнимая часть
сечения определяет сдвиг частоты магнитного резонанса
в системе зеемановских и сверхтонких уровней ато-
мов [9].
Для оценки вкладов спинового обмена в ширину и

сдвиг частоты сигналов магнитного резонанса необходи-
мо знание температурных зависимостей комплексного
сечения спинового обмена в системе сталкивающихся
атомов. В настоящей работе впервые проведен расчет
этих сечений на основании потенциалов взаимодействия
димера 39K7Li [10].

Синглетный и триплетный потенциалы
взаимодействия молекулы KLi

Синглетный и триплетный термы, описывающие взаи-
модействие атомов K и Li в основном состоянии, были

представлены в [10]. В этой работе методом фурье-спек-

троскопии высокого разрешения были получены данные,

позволившие построить синглетный X16+ и триплетный

a36+ потенциалы взаимодействия димера KLi.

Были определены энергия диссоциации молекулы

KLi для синглетного терма De = 6216.886 ± 1.5 сm−1

и равновесное расстояние Re = 3.1914�A, для триплет-

ного терма Te = 287.0 ± 1.5 сm−1 и равновесное рас-

стояние Re = 4.9915�A (в атомной системе единиц эти

величины имеют следующие значения: De = 0.0283 a.u.,

Re = 6.023a0; Te = 0.00131 a.u., Re = 9.421a0).

Как отмечалось выше, образующаяся в процессе

столкновения двухатомная молекула описывается в ос-

новном состоянии синглетным термом с полным момен-

том S = 0 и триплетным термом с полным моментом

S= 1. В [10] синглетный и триплетный потенциалы

взаимодействия были представлены в аналитическом

виде для трех областей межъядерных расстояний.

Для малых межъядерных расстояний (R < RSR) потен-
циал имел вид отталкивания:

USR(R) = A +
B
Rq

. (1)

Для больших межъядерных расстояний (R > RLR) по-

тенциал описывался ван-дер-ваальсовым взаимодействи-

ем с учетом члена, описывающего обменное взаимодей-

ствие:

ULR = −
C6

R6
−

C8

R8
−

C10

R10
± Eex. (2)

Здесь Eex — обменное взаимодействие, явный вид ко-

торого представлен в [10]. Обменное взаимодействие

входит со знаком (+) в триплетный и со знаком (-) в

синглетный термы:

Eex = AexR
γ exp(−βR), (3)
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Рис. 1. Потенциалы взаимодействия атомов 39K−7Li: 1 —

синглетный (X16+), 2 — триплетный (a36+) термы по дан-

ным [10].

Для области (RSR< R < RLR) потенциал был пред-

ставлен в следующем виде:

UIR(R) =

n
∑

k=0

akxk, (4)

где x = R−Rm
R+bRm

, ai — подгоночные коэффициенты, Rm —

расстояние, близкое к равновесному. Явный вид пара-

метров в выражениях (1)−(4) дан в [10].
Используя выражения (1)−(4) и входящие в них ве-

личины, приведенные в [10], в данной работе построены

потенциалы взаимодействия интересующего нас димера.

На рис. 1 приведены зависимости синглетного и три-

плетного термов KLi в зависимости от межъядерного

расстояния в атомной системе единиц. Таким образом,

зная синглетный и триплетный термы димера KLi в

основном состоянии, можно перейти к расчету ком-

плексных сечений спинового обмена.

Расчет комплексных сечений спинового
обмена при столкновении атомов калия
и лития

При столкновении двух щелочных атомов образуется

квазимолекула, которая может быть описана соответ-

ствующими потенциалами взаимодействия. При столк-

новении атомных частиц, обладающих ненулевым элек-

тронным спином (в данном случае электронный спин

S = 1/2), происходит обмен электронами. При этом

если один из сталкивающихся атомов обладал до столк-

новения электронной поляризацией (полученной, напри-
мер, при оптической ориентации), то возможна также

передача этой поляризации партнеру столкновения. Это

хорошо известный процесс спинового обмена [7], его

можно представить в следующем виде:

A(↑) + B(↓) → (AB) → A(↓) + B(↑). (5)

Стрелки условно указывают направление углового мо-

мента атома (в нашем случае — электронного спина).
Процесс спинового обмена можно описать в рамках

формализма комплексного сечения [6]:

qAB = q−AB + iq=AB. (6)

Комплексное сечение спинового обмена можно пред-

ставить в следующем виде через матрицы рассеяния T :

qAB =
π

k2
AB

∞
∑

l=0

(2l + 1)
[

1− TAB
0 (l)TAB

1 (l)∗
]

. (7)

Здесь k2
AB = µABvAB/h — волновой вектор, µAB — при-

веденная масса сталкивающихся частиц A и B, vAB —

средняя относительная тепловая скорость сталкиваю-

щихся атомов, звездочка означает комплексное сопря-

жение. Матрица рассеяния в свою очередь может быть

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

полным спином S следующим образом:

TAB
S (l) = exp

(

2i δAB
S (l)

)

, (8)

где l — орбитальное квантовое число.

Принимая во внимание (7) и (8), действительную и

мнимую части комплексного сечения можно представить

в виде

q−AB =
π

k2
AB

∞
∑

l=0

(2l + 1) sin2
[

δAB
1 (l) − δAB

0 (l)
]

, (9)

q=AB =
π

k2
AB

∞
∑

l=0

(2l + 1) sin 2
[

δAB
1 (l) − δAB

0 (l)
]

. (10)

Отсюда, зная синглетный и триплетный потенциалы

взаимодействия димера LiK, можно рассчитать фазы

рассеяния на синглетном и триплетном термах и опре-

делить интересующие нас сечения.

Фазы рассеяния рассчитывались в квазиклассиче-

ском приближении в интервале энергий столкнове-

ния E = 10−4−10−2 a.u. с использованием приближения

Джефриса, модифицированного Ламбером [11]:

δs =

∞
∫

R′

0

F1(R)dR−

∞
∫

R©
0

F0(R)dR, (11)

где

FS
1 (R) =

[

2µ

(

E −VS(R) −
(l + 1/2)2

2µR2

)]

,

S= s, t, q,

F0(R) =

[

2µE −
(l + 1/2)2

R2

]

. (12)
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Рис. 2. Зависимость действительной (1) и мнимой (2) частей

комплексного сечения спинового обмена от энергии столк-

новения в системе двух атомов 39K−7Li (атомная система

единиц).
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Рис. 3. Зависимость от температуры действительной (1, 3, 5)
и мнимой (2, 4, 6) частей сечения спинового обмена при

столкновении атомов 39K со щелочными атомами: система

K−K [12] (1, 2), система K−Li (3, 4), система K−Na [6] (5, 6).

Здесь E — кинетическая энергия, R0 и R′

0 — кор-

ни уравнений FS
1 (R) = 0, F0(R) = 0 (для FS

1 берется

больший корень), VS(R) — потенциал взаимодействия,

соответствующий полному спину S.
На рис. 2 представлены полученные в результате

расчета зависимости действительной q− и мнимой q=

частей комплексного сечения от энергии столкновения.

Как видно из рис. 2, сечение сдвига частоты KLi

находится в области отрицательных значений.

На рис. 3 приведены усредненные по скоростям зави-

симости действительной и мнимой частей сечения спи-

нового обмена в интервале температур T = 200−500K.

Кроме данных по системе KLi на рисунке для сравнения

приведены результаты расчета сечений столкновений

атомов K c другими щелочными атомами (K [12] и

Na [6]). Как видно из рисунка, сечение сдвига для

системы K−Li имеет отрицательное значение во всем

интервале рассматриваемых температур.

Таким образом, полученные в настоящей работе тем-

пературные зависимости действительной и мнимой ча-

стей сечения спинового обмена позволяют рассчитать

вклад спин-обменного процесса при столкновении меж-

ду поляризованными атомами калия в ширину линии

магнитного резонанса и в сдвиг линии магнитного

резонанса.
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