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Рассмотрено взаимодействие двух поляризованных атомов лития (7Li). При столкновении таких атомов

наряду с упругим рассеянием имеет место процесс спинового обмена, т. е. обмен электронной поляризацией

между сталкивающимися атомами. Одновременно с переносом поляризации процесс спинового обмена

приводит к сдвигу частоты магнитного резонанса сталкивающихся атомов. На основании данных по

потенциалам взаимодействия между двумя атомами лития впервые проведен расчет энергетических

зависимостей сечений спинового обмена и сдвига частоты магнитного резонанса.
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Введение

Димер лития — одна из наиболее изученных двух-

атомных молекул, причем как экспериментально, так

и теоретически. Это связано с тем, что атом лития и

соответственно димер лития являются наиболее про-

стыми объектами исследований, если не принимать во

внимание изотопы водорода. В связи с этим в лите-

ратуре имеется достаточно большое количество работ,

посвященных потенциалам взаимодействия димера Li2,

как теоретических [1–3], так и основанных на данных,

полученных в результате различных экспериментальных

исследований [4–6].
В настоящей работе рассмотрено взаимодействие с

участием двух атомов изотопа 7Li, находящихся в ос-

новном состоянии 1s22s. Рассматриваемые атомы ли-

тия в основном состоянии имеют нескомпенсированный

электронный спин S = 1/2, соответственно при столк-

новении двух атомов лития образуется димер с полным

спином S = 1, 0.

В работе рассмотрено взаимодействие двух поляризо-

ванных атомов лития, находящихся в основном состоя-

нии. В этом случае при столкновении атомов происходит

обмен электронной поляризацией между сталкивающи-

мися атомами (так называемый спиновый обмен) [7,8].
Таким образом, если перед столкновением один из ато-

мов был поляризован, то он может передать имеющуюся

у него поляризацию партнеру по столкновению [9]. Это
позволяет осуществлять непрямую [10] поляризацию

атомных частиц в случаях, когда осуществить прямую

поляризацию (например, поляризованным оптическим

излучением) оказывается невозможно. Подобный про-

цесс характеризуется сечением спинового обмена qse.

Вместе с передачей поляризации при спин-обменном

столкновении имеет место также и сдвиг частоты маг-

нитного резонанса поляризованных атомов [11]. Сдвиг
частоты магнитного резонанса может быть описан с

помощью сечения сдвига qsh .

В работе на основании данных по потенциалам вза-

имодействия двух атомов лития в основном состоянии

рассчитаны комплексные сечения спинового обмена в

интервале энергий столкновения от 2 · 10−4 до 10−2 a.u.

1. Потенциалы взаимодействия
сталкивающихся атомов лития

Как уже отмечалось выше, взаимодействие двух ато-

мов лития (7Li) исследуется достаточно давно. Это

обусловлено тем, что атомы лития имеют самую про-

стую (если не принимать во внимание атомы изотопов

водорода) электронную структуру. Основное состояние

атома 7Li имеет электронную конфигурацию 1s22s.
Таким образом, у атома лития в основном состоянии

имеется электронный спин S = 1/2. Также атом 7Li

имеет ядерный спин I = 3/2. При столкновении двух

атомов лития образуется молекула Li2. Поскольку время

столкновения атомов (порядка 10−12 s) существенно

меньше времени сверхтонкого взаимодействия в атоме

лития (порядка 10−9 s [12]), то в процессе столкновения

происходит взаимодействие только между электронами,

а дальнейшее перераспределение поляризации между

электронными и ядерными степенями свободы происхо-

дит между столкновениями за счет сверхтонкого взаи-

модействия. При столкновении атомов лития образуется

димер с полным спином S= 1, 0. Эти состояния могут

быть описаны с помощью двух потенциалов — триплет-

ного, соответствующего полному спину S = 1 (a36+
u ),

и синглетного, соответствующего полному спину S = 0

(X16+
g ).
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Исследованию вышеприведенных молекулярных тер-

мов в литературе уделялось большое внимание. В част-

ности, синглетный терм исследовался в работах [2,3,6],

а триплетный — в [1,13,14].

В настоящей работе исследовано взаимодействие двух

атомов изотопа 7Li, которое может быть описано с

помощью синглетного и триплетного термов. При столк-

новении атомов друг с другом возможен процесс упру-

гого рассеяния. Если сталкивающиеся атомы обладают

нескомпенсированным электронным спином, то возмо-

жен также и процесс спинового обмена, т. е. обмен элек-

тронными степенями свободы между сталкивающимися

атомами.

1.1. Синглетный потенциал взаимодействия

двух атомов лития в основном состоянии

Для расчета интересующих нас комплексных сече-

ний спинового обмена был использован синглетный

потенциал, рассчитанный в работе [6]. В работе ме-

тодом фурье-спектроскопии исследовались вращатель-

ные переходы в A−X-системе для атомов изотопа 7Li.

На основании полученных экспериментальных данных

были определены параметры синглетного потенциа-

ла взаимодействия в интервале межъядерных рассто-

яний от Rmin = 2.516948�A (соответствующего колеба-

тельному уровню v = 0, в атомных единицах длины

Rmin = 4.756317 a.u.) до Rmax = 12.492700 до �A (соответ-

ствующего колебательному уровню v = 40, в атомных

единицах длины Rmax = 23.607657 a.u.). Для проведения

расчетов необходимо знать часть потенциала взаимо-

действия на межъядерных расстояниях меньше Rmin.

Для расчета этой части потенциала воспользуемся ме-

тодикой, предложенной, в частности, в [15]. Потен-

циальная энергия VSR для межъядерных расстояний,

меньших Rmin = 2.516948�A, представляется обычно в

виде VSR = A + B/RNs . Подбор параметров A, B и Ns

производится таким образом, чтобы осуществить сшивку

потенциальных кривых до и после Rmin. На рис. 1

представлен синглетный потенциал взаимодействия, по-

строенный на основании табличных данных [6], с ко-

роткодействующей частью, рассчитанной в настоящей

работе по методике, предложенной в [15]. На рисунке

потенциал взаимодействия приведен в атомных едини-

цах. Параметры короткодействующей части синглетного

потенциала взаимодействия (R ≤ Rmin), представленной

на рис. 1, имеют следующие значения (в обратных

сантиметрах и ангстремах): A = −12044.87509 cm−1,

B = 80490.77484 cm−1
�

A

2.27468, Ns = 2.27468.

Представленный синглетный потенциал характеризу-

ется энергией диссоциации De = 8516.61 cm−1 (в атом-

ных единицах энергии De = 0.03884 a.u.) и равновесным

расстоянием Re = 2.67299391�A (в атомных единицах

длины Re = 5.0511199 a.u.).
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Рис. 1. Синглетный (1) [6] и триплетный (2) [1] по-

тенциалы взаимодействия димера 7Li−7Li (атомная систе-

ма единиц). Короткодействующая часть синглетного потен-

циала при R ≤ Rmin построена в настоящей работе. Для

синглетного потенциала De = 8516.61 cm−1 (в атомной си-

стеме единиц De = 0.3884 a.u.), Re = 2.67299391�A (в атом-

ной системе единиц Re = 5.0511199 a.u.); для триплетного

терма De = 333.69 cm−1 (De = 0.01520 a.u.), Re = 0.4173 nm

(Re = 7.885785 a.u.).

1.2. Триплетный потенциал взаимодействия
двух атомов лития в основном состоянии

В настоящей работе для расчета сечений

использовался триплетный потенциал взаимодействия,

рассчитанный в работе [1]. Расчет данного потенциала

проведен в интервале межъядерных расстояний от

Rmin = 3.05 a.u. до Rmax = 37.05 a.u. Представленный

триплетный потенциал характеризуется энергией

диссоциации De = 333.69 cm−1 (De = 0.001520 a.u.)
и равновесным расстоянием Re = 0.4173 nm

(Re = 7.885785 a.u.) [16]. На рис. 1 этот потенциал

представлен в атомной системе единиц.

2. Комплексные сечения спинового
обмена

Ниже приводится методика расчета комплексного се-

чения спинового обмена, которая аналогична представ-

ленной в [7,8]. Как известно, при столкновении двух

атомных частиц, обладающих электронными спинами,

кроме процесса упругого рассеяния, возможен также

процесс обмена электронами, а если одна из частиц была

предварительно поляризована, то и обмен электронной

поляризацией. Подобный процесс условно представляет-

ся следующим образом:

A(↑) + B(↓) ↔ A(↓) + B(↑). (1)

Здесь стрелками показана возможная электронная поля-

ризация частиц.
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Процесс спинового обмена можно описать с помощью

комплексного сечения спинового обмена вида [7,8]:

qAB = q̄AB + i ¯̄qAB. (2)

Действительная часть комплексного сечения (q̄AB)
определяет перенос поляризации при столкновении ча-

стиц, релаксацию, образование высших поляризацион-

ных моментов (выстраивание, сверхтонкая поляриза-

ция). Мнимая часть сечения ( ¯̄qAB) определяет сдвиги

частоты магнитного резонанса в системе как зееманов-

ских, так и сверхтонких уровней атомов лития. Следо-

вательно, зная комплексное сечение спинового обмена,

можно полностью описать процессы, происходящие при

спин-обменных столкновениях. Следует отметить, что

сдвиги частоты магнитного резонанса существенно вли-

яют на точностные характеристики приборов квантовой

электроники, либо построенных с использованием явле-

ния спинового обмена, либо в случаях, когда спиновый

обмен является
”
паразитным процессом“ (квантовые

магнитометры с оптической накачкой на щелочных ато-

мах [17], квантовые стандарты частоты и времени [18] и
т. д.)
Комплексное сечение спинового обмена можно пред-

ставить стандартным образом через матрицу рассея-

ния [19]:

qAB =
π

k2
AB

(2l + 1)[1 − TAB
0 (l)TAB

1 (l)∗]. (3)

Здесь k2
AB = µABνAB/~ — волновой вектор, µAB —

приведенная масса сталкивающихся частиц A и B, νAB —

средняя относительная скорость сталкивающихся ато-

мов, символ ∗ указывает на комплексное сопряжение.

Матрица рассеяния выражается через фазы рассеяния

(δAB
S (l)) в канале с полным спином S следующим

образом:

TAB
S (l) = exp

(

2i δAB
S (l)

)

, (4)

где l — орбитальное квантовое число.

Из выражений (3) и (4) 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)], (5)

¯̄qAB =
π

k2
AB

∞
∑

l=0

(2l + 1) sin2[δAB
1 (l) − δAB

0 (l)]. (6)

Таким образом, для расчета интересующих нас се-

чений необходимо рассчитать фазы рассеяния на син-

глетном и триплетном термах. Расчет фаз рассеяния

проведен в квазиклассическом приближении в интервале

энергий 10−4−10−2 a.u., что соответствует интервалу

температур от 30 до 3000K. Применение квазиклас-

сического приближения обусловлено тем, что вклад в

сечения вносит большое количество парциальных волн l
даже при низких энергиях столкновения.
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Рис. 2. Зависимость действительной (1) и мнимой (2) частей

комплексного сечения спинового обмена при столкновении

атомов 7Li в основном состоянии от энергии столкновения.
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Рис. 3. Зависимость от температуры действительной (1) и

мнимой (2) частей комплексного сечения спинового обмена

при столкновении атомов 7Li в основном состоянии.

На рис. 2 приведены полученные в результате расчета

зависимости действительной и мнимой частей комплекс-

ного сечения спинового обмена для системы 7Li−7Li.

Как видно из рисунка, сечение сдвига ¯̄qAB (кривая 2)
в исследуемом интервале энергий стремится в сторону

отрицательных значений, сечение обмена остается в

области положительных значений. Для использования

полученных в работе сечений при обработке экспери-

ментальных данных необходимо перейти от энергети-

ческих к температурным зависимостям сечений. С этой

целью необходимо было провести максвелловское усред-

нение сечений по скоростям. На рис. 3 представлены

результаты такого усреднения. Из рисунка видно, что

как сечение сдвига частоты, так и сечение спинового

обмена положительны во всем интервале исследуемых

температур.
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