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Áëàãîäàðíîñòè

Áèõ èñêàë äà áëàãîäàðÿ íà ìîÿ íàó÷åí ðúêîâîäèòåë, ïðîô.
äôçí Àñåí Ïàøîâ, çà ïîñòîÿííèòå ìó íàïúòñòâèÿ è ïîäêðå-
ïà ïî âðåìå íà èçñëåäâàíåòî. Áëàãîäàðåí ñúì íà Ãåîðãè Äîá-
ðåâ çà ïîìîùòà ìó â ëàáîðàòîðèÿòà, êàêòî è íà îñòàíàëèòå ìè
êîëåãè. Ðàçáèðà ñå, áëàãîäàðåí ñúì è íà ìîåòî ñåìåéñòâî çà
òÿõíîòî ðàçáèðàíå è ëþáîâ. Íàêðàÿ, íî íàé-âàæíî, áëàãîäàðÿ
íà Ãîñïîäà: "Ïîíåæå ÷ðåç Íåãî áå ñúçäàäåíî âñè÷êî, êîåòî å íà
íåáåñàòà è íà çåìÿòà, âèäèìîòî è íåâèäèìîòî, áèëî ïðåñòîëè
èëè ãîñïîäñòâà, áèëî íà÷àëñòâà èëè âëàñòè, âñè÷êî ÷ðåç Íåãî
è çà Íåãî áå ñúçäàäåíî."





Àáñòðàêò

Ñâðúõôèíàòà ñòðóêòóðà íà ïðåõîäèòå â èâè÷íàòà ñèñòåìà (X, v′′ = 0→ (B, c),
v′ = 2) â 39K85Rb è 39K87Rb å èçñëåäâàíà, ÷ðåç èçïîëçâàíåòî íà íÿêîëêî ñå-
ëåêòèâíè ñïðåêðàëíè ìåòîäà, ñâîáîäíè îò Äîïëåðîâî ðàçøèðåíèå. Çíà÷èòåë-
íî ðàçöåïâàíå íà ïðîôèëèòå íà ëèíèèòå å íàáëþäàâàíî çà íèâàòà íà B1Π
ñúñòîÿíèåòî, ñâúðçàíè ñ íèâàòà íà c3Σ+ ñúñòîÿíèåòî, ÷ðåç ñïèí-îðáèòàëíî
âçàèìîäåéñòâèå. Ðàçöåïâàíåòî ñå ïîëó÷àâà â ñëåäñòâèå íà ñïèí-ñïèí, ñïèí-
ðîòàöèîííî è ñïèí-îðáèòàëíî âçàèìîäåéñòâèÿ, êàêòî è íà Ôåðìè êîíòàêòíî
âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó åëåêòðîííèÿ ñïèí è ÿäðåíèÿ ñïèí. Åíåðãèéíèòå îò-
ìåñòâàíèÿ íà ïåðòóðáèðàíèòå íèâà ñà àíàëèçèðàíè è ìîäåëèðàíè â ðàìêèòå
íà ìîäåëà íà åôåêòèâíèÿ Õàìèëòîíèàí. Îïðåäåëåíè ñà ìîëåêóëíè êîíñòàíòè,
êîèòî óñïåøíî ìîäåëèðàò åêñïåðèìåíòàëíèòå íàáëþäåíèÿ. Âúïðåêè ÷å íàé-
äîáðàòà ðàçäåëèòåëíà ñïîñîáíîñò îò 50 ÌHz íå áåøå äîñòàòú÷íà çà íàáëþ-
äàâàíå íà ïúëíîòî ðàçöåïâàíå íà ñâðúõôèíàòà ñòðóêòóðà, ìîäåëúò óñïåøíî
îáÿñíÿâà ðàçøèðÿâàíåòî íà ëèíèèòå â 39K85Rb è ðàçäåëÿíåòî èì 39K87Rb.
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Ãëàâà 1

Âúâåäåíèå

Â ñëåäñòâèå íà èçîáðåòÿâàíåòî íà ëàçåðà, ìîëåêóëíàòà ñïåêòðîñêîïèÿ ïðåòúð-
ïÿâà ðåíåñàíñ. Òî÷íîñòòà è ðàçäåëèòåëíàòà ñïîñîáíîñò íà èçìåðâàíèÿòà çíà-
÷èòåëíî ñå óâåëè÷àâàò, à ðàçè÷íèòå ñïåêòðàëíè òåõíèêè äàâàò âúçìîæíîñò çà
èçó÷àâàíå íà ìîëåêóëíèòå ñòðóêòóðè ïî-òî÷íî îò âñÿêîãà. Äâóàòîìíèòå àë-
êàëíè ìåòàëíè ìîëåêóëè ñà áèëè, à è îùå ïðåäñòàâëÿâàò ïðåäìåò íà ìíîãî
è íàé-ðàçëè÷íè åêñïåðèìåíòàëíè è òåîðåòè÷íè èçñëåäâàíèÿ. Òå ñà ïðèâëåêà-
òåëíè çà åêñïåðèìåíòàòîðèòå, çàùîòî ñà îòíîñèòåëíî ëåñíè çà ïîëó÷àâàíå, à
áîãàòèÿò èì îïòè÷åí ñïåêòúð ìîæå äà áúäå ïîêðèò ñ ðàçëè÷íè âèäîâå íàëè÷-
íè ëàçåðíè èçòî÷íèöè. Õîìîÿäðåíèòå àëêàëíè ìîëåêóëè (Li2, Na2, K2, Rb2 è
Cs2), ñà ñðåä åêñïåðèìåíòàëíî íàé-äîáðå èçó÷åíèòå äâóàòîìíè ìîëåêóëè è ÷åñ-
òî ñà ñëóæåëè êàòî îñíîâà çà òåñòâàíå íà íîâè ñïåêòðàëíè òåõíèêè. Îò äðóãà
ñòðàíà, çà ïî-ëåêèòå àëêàëíè äâóàòîìíè ìîëåêóëè ìîãàò äà ñå ïðîâåäàò ìíîãî
ðàçëè÷íè âèäîâå òåîðåòè÷íè èç÷èñëåíèÿ, ïîðàäè òÿõíàòà îòíîñèòåëíî ïðîñòè
åëåêòðîííà ñòðóêòóðà - äâà âàëåíòíè åëåêòðîíà èçâúí çàòâîðåíè êîðïóñè.

Îò âñè÷êèòå íàé-ðàçëè÷íè õîìî è õåòåðîÿäðåíè äâóàòîìíè ìîëåêóëè íà àë-
êàëíèòå ìåòàëè, KRb å îò îñîáåí èíòåðåñ, çàùîòî àòîìíèòå íèâà íà K(4p2Pj)
ñà â áëèçîñò òåçè íà Rb(5p2Pj): åíåðãèèòå íà íèâàòà K(4p2P3/2), K(4p2P1/2),
Rb(5p2P3/2) è Rb(5p2P1/2) ñà ñúîòâåòíî: 13042.89, 12985.17, 12816.56 è 12578.96
cm−1[1]. Ïîðàäè òîâà ñå î÷àêâà ñèëíî âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó âúçáóäåíèòå
åëåêòðîííè ñúñòîÿíèÿ, êîðåëèðàíè ñ òåçè àñèìïòîòè. Óàíã è Ñòóîëè [2] ñà
ïðåäâèäèëè, ÷å KRb èìà çíà÷èòåëíî ïî-ñèëíè ñèëè íà âçàèìîäåéñòâèå íà äà-
ëå÷íè ðàçñòîÿíèå, îò âñÿêà äðóãà õåòåðîÿäðåíà àëêàëíà äâóàòîìíà ìîëåêóëà
è èìà ìíîãî áëàãîïðèÿòíè ôàêòîðè Ôðàíê-Êîíäîí çà ôîòîàñîöèàöèÿ [3, 4].
Äðóãî ïðåäèìñòâî íà ìîëåêóëàòà KRb å, ÷å êàòî õåòåðîÿäðåíà ìîëåêóëà, òÿ
ïðèòåæàâà ïîñòîÿíåí äèïîëåí ìîìåíò, êîåòî äàâà âúçìîæíîñò çà êîíòðîë ÷ðåç
âúíøíîòî ïîëå. Ôîòîàñîöèàòèâíî ñúçäàâàíå è óëàâÿíåòî íà ñòóäåíè ìîëåêóëè
KRb (íå â òÿõíîòî îñíîâíî X1Σ+, v′′ = 0, J ′′ = 0 ñúñòîÿíèå) å äåìîíñòðèðà-
íî â [5, 6]. Ñòóäåíè ìîëåêóëè íà Ôåøáàõ è ðåçîíàíñè íà Ôåøáàõ ñúùî ñà
ôîðìèðàíè è íàáëþäàâàíè ÷ðåç ìàãíåòîàñîöèàöèÿ [7�9]. Â ïîñëåäñòâèå, ìíî-
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ãî óñèëèÿ ñà áèëè ïîëîæåíè çà ïîëó÷àâàíå íà ñòóäåíè ìîëåêóëè â òåõíèòå
îñíîâíè ñúñòîÿíèÿ, êàòî åäèí îò íà÷èíèòå çà ïîñòèãàíå íà òîâà å, ÷ðåç Ðàìà-
íîâ àäèàáàòè÷í ïðåõîä (STIRAP) [10]. Íè è äð. [11] óñïåøíî ñà ïðåõâúðëèëè
ñëàáî ñâúðçàíè ìàãíåòîàñîöèèðàíè 40K87Rb ìîëåêóëè â òåõíèòå îñíîâíè ñúñ-
òîÿíèÿ, èìåííî èçïîëçâàéêè STIRAP. Ñàìî äâå ãîäèíè ñëåä òÿõ òîâà å áèëî
íàïðàâåíî è ñ ôîòîàñîöèèðàíè ìîëåêóëè [12, 13].

Îò åêñïåðèìåíòàëíà ãëåäíà òî÷êà, Óîëòúð è Áàðàò [14] ñà ïúðâèòå, êîèòî
ïîêàçâàò ñúùåñòâóâàíåòî íà õåòåðîÿäðåíè àëêàëíè ñúåäèíåíèÿ â ãàçîîáðàçíî
ñúñòîÿíèå, êàòî èçìåðâàò òåõíèòå àáñîðáöèîííè ñïåêòðè. Çà KRb òå íàáëþ-
äàâàò áåçñòðóêòóðíà èâèöà ñ ìàêñèìóì ïðè 459.9 nm. Ïðåäè âñÿêàêâè äðóãè
ñïåêòðîñêîïñêè èçñëåäâàíèÿ, ôëóîðåñöåíöèÿòà â ðóáèäèåâè èçïàðåíèÿ, èíäó-
öèðàíà â ñëåäñòâèå íà óäàðè ñ âúçáóäåíè êàëèåâè àòîìè, å áèëà èçñëåäâàíà,
çà äà ñå îïðåäåëÿò ñå÷åíèÿòà íà íååëàñòè÷íè óäàðè ìåæäó âúçáóäåíè êàëè-
åâè àòîìè è ðóáèäèåâè àòîìè â òåõíèòå îñíîâíè ñúñòîÿíèÿ [15�18]. Áåóê è
äð. íàáëþäàâàò äèôóçíè èâèöè ïðè 597, 586.7 è 569 nm [19], à äîïúëíèòåëíè
ñàòåëèòíè èâèöè ñà íàáëþäàâàíè îò Ñêåíäåðîâè÷ è äð. [20].

Îñíîâíîòî X1Σ+ ñúñòîÿíèå ïúðâîíà÷àëíî å áèëî åêñïåðèìåíòàëíî õàðàê-
òåðèçèðàíî, ñ âèñîêà ðàçäåëèòåëíà ñïîñîáíîñò, îò Ðîñ è äð. [21]. Ìîëåêóëè-
òå KRb ñà îáðàçóâàíè â ïåù è âúçáóæäàíè ñ ïîìîùòà íà Ti:sapphire ëàçåð.
Ïîëó÷åíàòà ôëóîðåñöåíöèÿ A(2)1Σ+ −X1Σ+ å áèëà çàïèñàíà íà Ôóðèå ñïåê-
òðîìåòúð (âèæ ôèãóðà 2.1 ñ ïîòåíöèàëíèòå êðèâè). Ñ ïîäîáíà åêñïåðèìåí-
òàëíà ïîñòàíîâêà, íî ñ ïî-äîáðà ðàçäåëèòåëíà ñïîñîáíîñò, Àìèîò è Âåðæ [22]
çíà÷èòåëíî óâåëè÷àâàò åêñïåðèìåíòàëíèòå äàííè è çàåäíî ñ ëèíèèòå îò [21],
ïîëó÷àâàò ïîòåíöèàëíà êðèâà çà îñíîâíîòî ñúñòîÿíèå äî ãîëÿìî ìåæäóÿäåð-
íî ðàçñòîÿíèå îò 10.419 �A. Íî íàé-òî÷íàòà äî ìîìåíòà, ïîòåíöèàëíà êðèâà çà
ñúñòîÿíèåòî X1Σ+ (äî 14.8 �A) å ïîëó÷åíà îò Ïàøîâ è äð. [23], ÷ðåç ïðèëà-
ãàíå ìåòîäà íà ñâúðçàíè êàíàëè. Òå ñà èçïîëçâàëè ïåðòóðáàöèèòå â B(1)1Π
ñúñòîÿíèåòî, ïðè÷èíåíè îò áëèçêèòå òðèïëåòíè c(2)3Σ+ è b(1)3Π ñúñòîÿíèÿ,
êàòî ïðîçîðåö, çà äà ñíåìàò ôëóîðåñöåíöèÿ ñ Ôóðèå ñïåêòðîìåòúð, êàêòî äî
X1Σ+, òàêà è äî a3Σ+. Òàêà òå ðàçøèðÿâàò åêñïåðèìåíòàëíèòå äàííè îò [22]
îùå ïîâå÷å, à èçïîëçâàò ñúùî è ïîëîæåèÿòà íà ðåçîíàíñèòå íà Ôåøáàõ îò
[7]. Îò àíàëèçà ñå ïîëó÷àâà è ïîòåíöèàëíàòà êðèâà çà a3Σ+ ñúñòîÿíèåòî. Â
äðóãî èçñëåäâàíå, îòíîâî èçïîëçâàéêè Ôóðèå ñïåêòðîñêîïèÿ, ñà èçó÷åíè ñïèí-
îðáèòàëíî ñâúðçàíèòå A(2)1Σ+ è b(1)3Π ñúñòîÿíèÿ, êàòî äåïåðòóðáàöèîííèÿò
àíàëèç íà äàííèòå å äîâåë äî ïîëó÷àâàíå íà ïîòåíöèàëíè êðèâè çà äâåòå âúç-
áóäåíè åëåêòðîííè ñúñòîÿíèÿ [24].

×ðåç èçïîëçâàíåòî íà ïîëÿðèçàöèîííà ñïåêòðîñêîïèÿ ñ äâîåí îïòè÷åí ðå-
çîíàíñ, Îêàäà è äð. [25] è Êàñàõàðà è äð. [26] ñà ïúðâèòå, êîèòî èçó÷àâàò
âúçáóäåíèòå åëåêòðîííè ñúñòîÿíèÿ B(1)1Π è 21Π. Ñúñòîÿíèåòî 21Π å èçñëåä-
âàíî ñúùî â [27], êàòî å çàïèñíà ôëóîðåñöåíöèÿòà â 31Π−21Π ñèñòåìàòà, ñëåä
âúçáóæäàíå ñ ôèêñèðàíèòå ÷åñòîòè íà Ar+ ëàçåð. Òåçè èçñëåäâàíèÿ ïîêàçâàò
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íàëè÷èåòî íà ìíîãî ïåðòóðáàöèè, íÿêîè îò êîèòî ñà èçïîëçâàíè â [23], êàêòî
âå÷å áåøå ñïîìåíàòî. Åíåðãèéíèòå íèâà íà 31Σ+ ñúñòîÿíèåòî äî v = 15 è òåçè
íà c(2)3Σ+ äî v = 14 ñúùî ñà îïðåäåëåíè ÷ðåç äåòåêöèÿ íà ôëóîðåñöåíöèÿòà
îò 31Π ñúñòîÿíèåòî[28, 29].

Lee è äð. ïðèãîòâÿò ìîëåêóëè KRb â èìïóëñåí ìîëåêóëåí ñíîï. Ñ èçïîëçâà-
íåòî íà äâóôîòîííà ðåçîíàíñíà èîíèçàöèÿ, íàóíàòà ãðóïà íàáëþäàâà è èäåí-
òèôèöèðà åëåêòðè÷åñêè êâàäðóïîëíè è ñïèí-çàáðàíåíè ïðåõîäè â 11∆−X1Σ+

è 33Σ+ − X1Σ+ èâè÷íè ñèñòåìè, ñúîòâåòíî [30, 31]. Â [31] ñå óñòàíîâÿâà, ÷å
ñâðúõôèííàòà ñòðóêòóðà íà 33Σ+ ñúñòîÿíèåòî, å íàé-âå÷å ïîðîäåíà îò Ôåðìè-
êîíòàêòíîòî âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ÿäðåíèÿ ñïèí íà Rb è ñïèíîâå íà âàëåíò-
íèòå åëåêòðîíè. Ñúñ ñúùaòa åêñïåðèìåíòàëíà ïîñòàíîâêà ñà çàïèñàíè äîïúë-
íèòåëíè èâè÷íè ñèñòåìè îêîëî 480 nm [32] è 420 nm [33], êàòî ñà èäåíòèôèöè-
ðàíè äîðè ïî-âèñîêî âúçáóäåíèòå ñúñòîÿíèÿ 13∆1, 4

1Σ+, 51Σ+ è 41Π, 71Σ, 51Π.
Ñ óñòàíîâÿâàíåòî íà ìåòîäà çà ïîëó÷àâàíå íà ñòóäåíè ôîòîàñîöèèðàíè ìî-

ëåêóëè KRb, ñå äàâà âúçìîæíîñò äà áúäàò èçñëåäâàíè âúçáóäåíèòå åëåêòðîííè
ñúñòîÿíèÿ, çàïî÷âàéêè îò âèñîêè âèáðàöèîííè íèâà íà X1Σ+ èëè a3Σ+ ñúñòî-
ÿíèÿòà. Âèáðàöèîííàòà ÷àñò íà ìîëåêóëíàòà âúëíîâà ôóíêöèÿ çà òàêèâà íèâà
å íåíóëåâà ïðåäèìíî íà ãîëåìè ìåæäóÿäåðíè ðàçñòîÿíèÿ, â ñëåäñòâèå íà êîåòî
òåçè íèâà èìàò áëàãîïðèÿòíè ôàêòîðè íà Ôðàíê-Êîíäîí ñ âúçáóäåíè òàêèâà,
êîèòî èíà÷å íå äîñòúïíè îò äúëáîêî ñâúðçàíèòå íèâà íà X1Σ+ ñúñòîÿíèå-
òî. Ïî òîçè íà÷èí ôîòîàñîöèàòèâíàòà ñïåêòðîñêîïèÿ è åêñïåðèìåíòèòå â ïåù
èëè ìîëåêóëåí ñíîï, ñà â èçâåñòíà ñòåïåí âçàèìíî äîïúëâàùè ñå. ×ðåç ñïåêò-
ðèòå ñ âèñîêà ðàçäåëèòåëíà ñïîñîáíîñò îò ôîòîàñîöèàòèâíàòà ñïåêòðîñêîïèÿ
ñà èçñëåäâàíè ïúðâèòå íÿêîëêî ðîòàöèîííè òåðìà, çà íÿêîè âèñîêè âèáðàöè-
îííè íèâà íà âúçáóäåíèòå åëåêòðîííè ñúñòîÿíèÿ, êîðåëèðàíè ñ àñèìïòîòèòå
K(4s2S1/2)+Rb(5p2P1/2,3/2) [6]. Òåçè ñïåêòðè ñà çàïèñâàíè ÷ðåç ïðåíàñòðîéâàíå
íà íåïðåêúñíàò ëàçåð, êîéòî âúçáóæäà ñâîáîäíî-ñâúðçàíè ïðåõîäè, â ñëåäñ-
òâèå íà êîåòî ìîëåêóëèòå ôëóîðåñöèðàò è ïðåìèíàâàò êúì a3Σ+ ñúñòîÿíèåòî,
êúäåòî áèâàò èîíèçèðàíè îò âòîðè ìîùåí èìïóëñåí ëàçåð ÷ðåç äâóôîòîííî
âúçáóæäàíå. Ïî àíàëîãè÷åí íà÷èí, íî ÷ðåç ôèêñèðàíå íà ÷åñòîòàòà íà ïúðâèÿ
ëàçåð è ïðîìÿíà íà òàçè íà âòîðèÿ, êîåòî íåèçáåæíî âîäè äî ïî-íèñêà ðàçäåëè-
òåëíà ñïîñîáíîñò, Kim è äð. [34] èçó÷àâàò èâè÷íàòà ñòðóêòóðà íà 23Π, 33Σ+ è
43Σ+ ñúñòîÿíèÿòà. Â äðóãà ñòàòèÿ [35] ñúùàòà ãðóïà èçó÷àâà èâè÷íàòà ñòðóê-
òóðà íà ñâúðçàíèòå ñúñòîÿíèÿ B(1)1Π, c(2)3Σ+ è b(1)3Π, èçïîëçâàéêè êàêòî
ôîðìèðàíå íà ñòóäåíè ìîëåêóëè, òàêà è åêñïåðèìåíòè ñ ìîëåêóëåí ñíîï. Ñ
òàçè åêñïåðèìåíòàëíà êîìáèíàöèÿ òå äàâàò ðåöåïòà çà îïòèìàëåí Ðàìàíîâ
ïðåõîä íà ñòóäåíè ìîëåêóëè äî òÿõíîòî îñíîâíî ñúñòîÿíèå [36]. Ñúùî òàêà,
â òúðñåíå íà îïòèìàëåí ïðåõîä, ÷ðåç èçïîëçâàíå íà ôîòîàñîöèèðàíè ìîëå-
êóëè è ñïåêòðîñêîïèÿ íà èçñåëâàíå, Aikawa è äð. [37] ñà ïîëó÷èëè ñïåêòðè
ñ âèñîêà ðàçäåëèòåëíà ñïîñîáíîñò çà ïúðâèòå íÿêîëêî ðîòàöèîííè òåðìà íà
31Σ+(v′ = 41− 50) ñúñòîÿíèåòî, óâåëè÷àâàéêè òîâà, êîåòî âå÷å ñå å çíàåëî äî

5



òîãàâà îò [28] çà v ≤ 15. Ñ ïîäîáíî íà åêñïåðèìåíòàëíàòà ïîñòàíîâêà êàêòî
â [34], Áàíåðæè è äð. [38] èçñëåäâàò 33Σ+ ñúñòîÿíèåòî äî ïîñëåäíîòî ìó âèá-
ðàöèîííî íèâî v′ = 13 è íàáëþäàâàò ðàçøèðÿâàíå íà ïîñëåäíàòà ëèíèÿ îò
èâèöàòà ïîðàäè ïðåäèñîöèàöèÿ. Âàíã è äð. [39] îïðåäåëÿò åíåðãèÿòà íà äèñî-
öèàöèÿ íà îñíîâíîòî ñúñòîÿíèå 4217.822(3) cm−1, èçïîëçâàéêè ñïåêòðîñêîïèÿ
íà èçñåëâàíå.

Îò òåîðåòè÷íà ãëåäíà òî÷êà, ïðèáëèçèòåëíè ñïåêòðîñêîïè÷íè êîíñòàíòè
çà îñíîâíîòî ñúñòîÿíèå íà õåòåðîÿäðåíèòå àëêàëíè ìîëåêóëè ñà ïîëó÷åíè îò-
äàâíà îò Êàâàëèåðå è äð. [40], ÷ðåç ìåòîäè çà èíòåðïîëàöèÿ. Ìåòîäúò íà îáîá-
ùåíè ðåäóöèðàíè ïîòåíöèàëíè êðèâè å óñòàíîâåí îò Äæåíê è Áðàíäò [41, 42]
è îò Áëóäñêè è äð. [43], êîèòî ïîëó÷àâàò ïðåäâàðèòåëíè ïîòåíöèàëíè êðèâè
çà îñíîâíîòî ñúñòîÿíèå çà íÿêîëêî ïðåäïîëîæåíèÿ çà ñòîéíîñòòà íà åíåðãè-
ÿòà íà äèñîöèàöèÿòà. Ïî-òî÷íî ïðåñìÿòàíå íà åíåðãèÿòà íà äèñîöèàöèÿòà çà
X1Σ+ ñúñòîÿíèåòî, å ïðåäñòàâåíî ïî-êúñíî îò Ñòóîëè [44]. Ïðîó÷âàíèÿ ïðè
ãîëåìè ìåæäóÿäðåíè ðàçñòîÿíèÿ è ïðåñìÿòàíå íà äèñïåðñèîííè êîåôèöèåíòè
ñà äîêëàäâàíè îò íÿêîëêî àâòîðà [45�49]. Ab initio ìåòîäè çà îïðåäåëÿíå íà
åëåêòðîííè ñúñòîÿíèÿ, èç÷èñëåíèÿ íà ïîñòîÿííè è ïðåõîäíè äèïîëíè ìîìåí-
òè, ïðîäúëæèòåëíîñòè íà æèâîò è äðóãè ìîëåêóëíè ñâîéñòâà ñà äîêëàäâàíè
â [50�62]. Íàé-ñêîðîøíèòå ab inition ïðåñìÿòàíèÿ ñà ïðåäñòàâåíè îò ßñèê è
äð. [63].

Ïî-ãîðå áåøå ñïîìåíàòî, ÷å â [23] êîìïëåêñúò B(1)1Π−c(2)3Σ+ e èçïîëçâàí
çà íàáëþäàâàíå íà ôëóîðåñöåíöèÿ êúì a3Σ+ ñúñòîÿíèåòî, ñëåä âúçáóæäàíå
îò X1Σ+. Â òîâà èçñëåäâàíå ñå äîêëàäâà, ÷å âúíøíèÿò âèä íà ñâðúõôèííàòà
ñòðóêòóðà íà ïðåõîäèòå (B, c) → a3Σ+ ñå ïðîìåíÿ, ïðè ïðåíàñòðîéêà íà ëà-
çåðíàòà ÷åñòîòà îêîëî Äîïëåðîâèÿ ïðîôèë íà X1Σ+ → (B, c) ïðåõîäà. Åäèí-
ñòâåíîòî âåðîÿòíî îáÿñíåíèå å íàëè÷èåòî íà ñâðúõôèííà ñòðóêòóðà íà (B, c)
íèâàòà. Â [25] Îêàäà è äð. íå ñà èçñëåäâàëè äåòàéëíî ôèííàòà ñòðóêòóðà íà
B ñúñòîÿíèåòî è âðúçêàòà ìó ñ c ñúñòîÿíèåòî, çà äà ñå óñòàíîâÿò ìîëåêóëíè-
òå êîíñòàíòè. Ñúùî òàêà, Êèì è äð. [34] â òÿõíîòî èçñëåäâàíå, ïîðàäè ëèïñà
íà äîñòàòú÷íî âèñîêà ðàçäåëèòåëíà ñïîñîáíîñò, íå ñà íàáëþäàâàëè ñïåêòðè
ñ ðîòàöèîííî ðàçäåëåíè (B, c) íèâà. Äî ìîìåíòà ñâðúõôèííàòà ñòðóêòóðà å
àíàëèçèðàíà ñàìî çà 33Σ+ ñúñòîÿíèåòî. Ëèïñâàùîòî âñå îùå ðàçáèðàíå çà
âðúçêàòà ìåæäó B è c ñúñòîÿíèÿòà è ñâðúõôèííàòà ñòðóêòóðà íà òåõíèòå
íèâà áåøå îñíîâíàòà ìîòèâàöèÿ äà ñå ïðåäïðèåìå íàñòîÿùîòî èçñëåäâàíå. Çà
ïðîâåæäàíå ìó áÿõà îïðåäåëåíè ñëåäíèòå öåëè:

1. Èçãðàæäàíå íà åêñïåðèìåíòàëíà ïîñòàíîâêà, âêëþ÷èòåëíî ëàçåðè è ñõå-
ìè çà ñïåêòðàëíè òåõíèêè ñâîáîäíè îò Äîïëåðîâ åôåêò.

2. Ïîëó÷àâàíå íà ìîëåêóëè KRb â ïåù è íàìèðàíå íà îïòèìàëíè ðàáîòíè
óñëîâèÿ çà èçìåðâàíèÿ.
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3. Çàïèñ è àíàëèç íà ñïåêòðè ñ âèñîêà ðàçäåëèòåëíà ñïîñîáíîñò. Ïðèñâîÿ-
âàíå íà êâàíòîâè ÷èñëà íà íàáëþäàâàíèòå ëèíèè.

4. Ðàçðàáîòâàíå íà òåîðåòè÷åí ìîäåë (âêëþ÷èòåëíî ÷èñëîâè ìåòîäè) çà ôè-
íàòà è ñâðúõôèííàòà ñòðóêòóðà íà B − c (vB = 2) ðîòàöèîííèòå íèâà.
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Ãëàâà 2

Åôåêòèâåí Õàìèëòîíèàí íà

äâóàòîìíà ìîëåêóëà

Öåëòà íà ãëàâè 3, 4 è 5 â äèñåðòàöèÿòà å äà ñå ïðåäñòàâè ñèñòåìàòè÷íî òå-
îðåòè÷íèÿò ìîäåë, èçïîëçâàí ïî-êúñíî ñ ÷èñëåíèòå ìåòîäè, çà îáÿñíåíèå íà
åêñïåðèìåíòàëíî ïîëó÷åíèòå ñïåêòðè. Òóê ùå áúäàò ïðåäñòàâåíè îñíîâíèòå
ñòúïêè è ùå áúäàò äàäåíè ñàìî ïî-âàæíèòå ðåçóëòàòè. Öÿëîñòíî èçëîæåíèå
ïî òåìàòà ñúùî ìîæå äà ñå íàìåðè è â [64�67].

Äâóàòîìíàòà ìîëåêóëà ñå ðàçãëåæäà êàòî êâàíòîâî-ìåõàíè÷íà ñèñòåìà,
ñúñòàâåíà îò n + 2 çàðåäåíè ÷àñòèöè - n åëåêòðîíà è 2 ÿäðà. Ìîäåëè êàòî
õàðìîíè÷åí èëè àíõàðìîíè÷åí îñöèëàòîð, òâúðä ðîòîð è ñèìåòðè÷åí ïóìïàë
íå ìîãàò äà îáÿñíÿò åôåêòèòå íà ôèíàòà èëè ñâðúõðôèíàòà ñòðóêòóðà, ñëå-
äîâàòåëíî íå ñà ïîäõîäÿùè çà îïèñâàíå íà åêñïåðèìåíòàëíî íàáëþäàâàíèòå
äàííè â òîâà èçñëåäâàíå. Äà çàïî÷íåì îò ëàáîðàòîðíà êîîðäèíàòíà ñèñòåìà,
êúäåòî ri = (xi, yi, zi) ñ i = 1, 2, . . . , n è Rα = (Xα, Yα, Zα) ñ α = 1, 2 - îáîçíà-
÷àâàò ðàäèóñ-âåêòîðèòå íà åëåêòðîíèòå è ÿäðàòà, ñúîòâåòíî. Õàìèëòîíèàíúò
íà ñèñòåìàòà, ïðè íå íàëè÷èå íà âúíøíî ïîëå, å

H = −
2∑

α=1

ℏ2

2Mα

∇2
α −

n∑
i=1

ℏ2

2m
∇2

i +
Z1Z2e

2

4πϵ0

1

|R1 −R2|
+

e2

4πϵ0

n∑
i<j

1

|ri − rj|

− e2

4πϵ0

n,2∑
i,α=1

Zα

|ri −Rk|
+H(si) +H(Iα),

(2.1)

êúäåòî ϵ0 å êîíñòàíòàòà íà äèåëåêòðè÷íàòà ïðîíèöàåìîñò âóâ âàêóóì, ℏ å ðå-
äóöèðàíàòà êîíñòàíòà íà Ïëàíê, m å ìàñàòà íà åëåêòðîíà, M1,M2 è Z1, Z2 ñà
ìàñèòå è çàðÿäèòå íà ÿäðàòà; si å îïåðàòîðúò íà ñïèíîâèÿ úãëîâ ìîìåíò íà i-
òèÿ åëåêòðîí, äîêàòî Iα ñà òåçè çà ÿäðàòà. Íàáëà å âåêòîðíèÿ äèôåðåíöèàëåí
îïåðàòîð, ÷èÿòî ôîðìà â äåêàðòîâè êîîðäèíàòè å ∇ = (∂/∂x , ∂/∂y , ∂/∂z ).
Ïúðâèòå äâå ñóìè ïðåäñòàâëÿâàò îïåðàòîðèòå çà êèíåòè÷íà åíåðãèÿ íà ÷àñ-
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òèöèòå. Òðåòàòà, ÷åòâúðòàòà è ïåòàòà ñóìè ñà åëåêòðîñòàòè÷íèòå ïîòåíöèàë-
íè åíåðãèè ìåæäó ÷àñòèöèòå. Âçàèìîäåéñòâèÿòà, ïîðàäè ñúùåñòâóâàíåòî íà
åëåêòðîíåí ñïèí, ñå âêëþ÷âàò â H(si), äîêàòî òåçè, êîèòî âúçíèêâàò îò ïîðà-
äè ÿäðåíèÿ ñïèí, ñå âêëþ÷âàò â H(Iα). Òåõíèòå êîíêðåòíè ôîðìè ñà äàäåíè
â óðàâíåíèÿ (4.47-4.50) îò ãëàâà 4 â äèñåðòàöèÿòà. Àíàëèòè÷íî ðåøåíèå íà
ñòàöèîíàðíîòî óðàâíåíèå íà Øðüîäèíãåð ñ òîçè Õàìèëòîíèàí å íåîñúùåñòâè-
ìî, îùå ïîâå÷å, äîðè ïðèëîæåíèåòî íà ÷èñëåíè ìåòîäè å òðóäíî êúì ìîìåíòà.
Ïðåäè äà ñå ñòèãíå äî ïðèëàãàíåòî íà êàêâèòî è äà å ÷èñëåíè ìåòîäè, ñå ïðà-
âÿò ïîñëåäîâàòåëíîñò îò ïðåîáðàçóâàíèÿ, ïðåäïîëîæåíèÿ è îïðîñòÿâàíèÿ.

Öÿëîñòíàòà èäåÿ å äà ñå ðàçäåëÿò ïðîìåíëèâèòå â óðàâíåíèå (2.1) äî êîë-
êîòî å âúçìîæíî è ñëåä òîâà äà ñå ðàçãëåäà ñàìî òàçè ÷àñò îò Õàìèëòîíèàíà,
êîÿòî íå îòãîâàðÿ íèòî çà åëåêòðîííàòà, íèòî çà âèáðàöèîííàòà, à çà ðîòà-
öèîííàòà ñòðóêòóðà, ïîñðåäñòâîì ñôåðè÷íàòà òåíçîðíà àëãåáðà. Çà ïîñòèãàíå
íà òîâà ñå èçâúðøâà ïðîìÿíà íà áàçèñà, êàòî ïúðâîíà÷àëíî ñå ïðåìèíàâà îò
ëàáîðàòîðíàòà ñèñòåìà êúì ñèñòåìà ñâúðçàíà ñ öåíòúðà íà ìàñàòà íà ÿäðàòà
(íå íà ìîëåêóëàòà). Ñëåä òîâà ñå èçâúðøâà äðóãà ïðîìÿíà êúì òàêà íàðå÷åíà-
òà ìîëåêóëíà îòïðàâíà ñèñòåìà, êîÿòî ñå âúðòè çàåäíî ñ ÿäðàòà. Ïîëó÷åíèÿò
ïî òîçè íà÷èí Õàìèëòîíèàí áè ïîçâîëèë ðàçäåëÿíåòî íà ïðîìåíëèâèòå, êàòî
äâèæåíèåòî íà åëåêòðîíèòå ùå çàâèñè ñàìî îò ìåæäóÿäåðíîòî ðàçñòîÿíèå, íî
íå è îò âúðòåíåòî íà ÿäðàòà. Êðàéíèÿò ðåçóëòàò, êúäåòî Õàìèëòîíèàíúò å
ðàçäåëåí íà äâå ÷àñòè, ñå äàâà ñ óðàâíåíèÿ (3.49) è (3.88) îò äèñåðòàöèÿòà:

Hev = −
ℏ2

2µR2

∂

∂R
R2 ∂

∂R
− ℏ2

2m

n∑
i=1

∇2
ri
− ℏ2

2M

n∑
i,j=1

∇ri .∇rj

+ U(R, r1, . . . , rn), (2.2)

Hang = B(J − P )2 +H(si) +H(Iα). (2.3)

êúäåòî ïúðâàòà ÷àñò ïðåäñòàâëÿâà åëåêòðîííîòî è âèáðàöèîííîòî äâèæåíèå,
à âòîðàòà ïðåäñòàâëÿâà úãëîâîòî äâèæåíèå, êàòî B = ℏ2/2µR2. Òóê R å ìåæ-
äóÿäåðíîòî ðàçñòîÿíèå, à åëåêòðîííèòå êîîðäèíàòè ñà çàïèñàíè ñïðÿìî ìî-
ëåêóëàòà ñèñòåìà, êîÿòî ñå âúðòè çàåäíî ñ ÿäðàòà è ÷èÿòî îñ ñúâïàäà ñ ìåæ-
äóÿäåðíàòà. J å ïúëíèÿò úãëîâ ìîìåíò, áåç ñïèí íà ÿäðàòà, à P = L + S å
ñóìàòà îò îáùèÿ åëåêòðîíåí îðáèòàëåí è ñïèíîâ úãëîâ ìîìåíò â ìîëåêóëíàòà
ñèñòåìà.

Íà òîçè åòàï, â îáùèÿ ñëó÷àé ñúùåñòâóâàò äâà ïîäõîäà: åôåêòèâíèÿò Õà-
ìèëòîíèàí èëè ñâúðçàíèòå êàíàëè. Âúïðåêè ÷å âòîðèÿò å ïî-îáù è ãëîáàëåí,
íèå ñ÷èòàìå, ÷å çà êîíêðåòíàòà çàäà÷à ìåòîäúò íà åôåêòèâíèÿ Õàìèëòîíèàí å
ïî-ïîäõîäÿù ïîðàäè ñëåäíèòå äâå ïðè÷èíè: (1) ñïèí-îðáèòàëíîòî ñìåñâàíåòî
å ìàëêî â ñðàâíåíèå ñ ðàçäåëÿíåòî ìåæäó âèáðàöèîííèòå íèâà íà B è íà c ñúñ-
òîÿíèÿòà (âèæ ôèãóðà 2.1 çà ïîòåíöèàëíèòå êðèâè), òàêà ÷å å âåðîÿòíî ìàëúê
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áðîé âúëíîâè ôóíêöèè, îáðàçóâàùè ïîäïðîñòðàíñòâî çà åôåêòèâíèÿ Õàìèë-
òîíèàíà, äà áúäå äîñòàòú÷åí. (2) Òðåòèðàíåòî íà ñâðúõôèííàòà ñòðóêòóðà â
ðàìêèòå íà ãëîáàëíèÿ ìîäåë íà ñâúðçàíè êàíàëè ùå äîâåäå äî ìàòðèöè ñ ìíî-
ãî ãîëåìè ðàçìåðè è ùå èçèñêâà çíà÷èòåëåí êîìïþòúðåí êàïàöèòåò, êîåòî íå
å îïðàâäàíî çà íàñòîÿùèÿ íàáîð îò åêñïåðèìåíòàëíè äàííè.

Èäåÿòà íà ìåòîäà íà åôåêòèâíèÿ Õàìèëòîíèàí å âìåñòî äà ñå ðåøàâà ñèñ-
òåìà îò ñâúðçàíè äèôåðåíöèàëíè óðàâíåíèÿ, äà ñå ïîëó÷è ïðåäñòàâÿíå íà
Õàìèëòîíèàíà â ïîäïðîñòðàíñòâî îò ôóíêöèè, ïðè êîåòî å âúçìîæíî äà ñå
îò÷åòå è íàëè÷èåòî íà íåíóëåâè èçâúíäèàãîíàëíè ìàòðè÷íè åëåìåíòà. Òîâà
å ìíîãî ïîäîáíî íà èçðîäåíàòà òåîðèÿ íà ïåðòóðáàöèèòå, îáèêíîâåíî èçó÷à-
âàíà â êóðñîâåòå ïî êâàíòîâà ìåõàíèêà. Òîçè åôåêòèâåí Õàìèëòîíèàí ìîæå
äà ñå ïîëó÷è êàêòî ÷ðåç êîíòàêòíà òðàíñôîðìàöèÿ íà Âàí Âëåê, òàêà è ÷ðåç
èçïîëçâàíå íà ïðîåêöèîííè îïåðàòîðè. Ïîâå÷å èíôîðìàöèÿ å äàäåíà â ãëà-
âà 4 îò äèñåðòàöèÿòà. Âèáðîííàòà ÷àñò Hev ñëóæè êàòî íóëåâî ïðèáëèæåíèå,
äîêàòî úãëîâàòà ÷àñò Hang ñå ðàçãëåæäà êàòî ïåðòóðáàöèÿ, êîÿòî ïðåìàõâà
èçðàæäàíåòî íà ñîáñòâåíèòå ñúñòîÿíèÿ â íóëåâî ïðèáëèæåíèå. Åôåêòèâíèÿò
Õàìèëòîíèàí â íàøèÿ ñëó÷àé å îãðàíè÷åí äà äåéñòâà â ïîäïðîñòðàíñòâî îò
äâå âèáðîííè íèâà. Çà B1Π ñúñòîÿíèåòî, íà÷àëíèÿò áàñèñ ñå äàâà îò óðàâíå-
íèÿ (5.12, 5.13, äèñåðòàöèÿ), êîèòî ñúîòâåòñòâàò íà ñèìåòðèçèðàíèÿ ñëó÷àé ïî
Õóíä (àβ-unequal) è çà c3Σ+ ñúñòîÿíèåòî, îò óðàâíåíèÿ (5.38, 5.39, 5.40, äè-
ñåðòàöèÿ), êîèòî ñúîòâåòñòâàò íà ñëó÷àÿ ïî Õóíä (bβJ -unequal). Â ðåçóëòàò îò
ïðèëàãàíåòî íà òîçè ïåðòóðáàòèâåí ïîäõîä, ñå ïîëó÷àâà îïåðàòîðíàòà ôîðìà
íà äâóàòîìíèÿ åôåêòèâåí Õàìèëòîíèàí (âæ. óðàâíåíèå 5.1, äèñåðòàöèÿ).

Heff = H(0)
ev +H

(1)
rot,eff +H

(2)
rot,eff +Hss,eff +Hso,eff +Hsr,eff +HFC,eff

= Eη0,v0,S0 +B0(J −L− S)2 −D0[(J −L− S)2]2

+D1[⟨η0Λ|L+ |ηΛ− 1⟩ ⟨ηΛ− 1|L+ |η0Λ− 2⟩ (J− − S−)(J− − S−)

+ ⟨η0Λ|L+ |ηΛ− 1⟩2 (J−−S−)(J+−S+)+ ⟨η0Λ|L− |ηΛ + 1⟩2 (J+−S+)(J−−S−)

+ ⟨η0Λ|L− |ηΛ + 1⟩ ⟨ηΛ + 1|L− |η0Λ + 2⟩ (J+ − S+)(J+ − S+)]

+
2

3
λ
(
3S2

z − S2
)
+ AL · S + γR · S +

∑
α

bαFS · Iα. (2.4)

Ïðîèçõîäúò è ôèçè÷íîòî çíà÷åíèå íà îòäåëíèòå ñúáèðàåìè ñà îáñúäåíè ïîä-
ðîáíî â ãëàâè 4 è 5 îò äèñåðòàöèÿòà. Ìàòðè÷íàòà ôîðìà íà åôåêòèâíèÿ Õà-
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cΣΣΣΣ

caΣΣΣ

3ΣΣΣΣ

�����������е����������Ме�	��
Π A v cΣ c3

	SΠ3�)0+��0Sa3�

	SΠ3�)0+0��Sa3�

	SΠ3�)0+0��Sa3�

�c�+

�S3)B�+

�Sc)c�

�B�+

�Sc)B�
�S3)c�+

�SB)c�+

3c�

3B�

BB�+

�b
�

�
b�

S���30�0��)

Ôèãóðà 2.1: Aäèàáàòíè ïîòåíöèàëíè êðèâè çà èçáðàíè åëåêòðîííè ñúñòîÿíèÿ
íà KRb, êîðåëèðàíè ñ íàé-íèñêèòå òðè ãðàíèöè íà äèñîöèàöèÿ, ñà òåîðåòè÷íî
èç÷èñëåíè â [63]. Ñòðåëêàòà íàãîðå ïîêàçâà ïðåõîäè êúì (B1Π, c3Σ+) êîìï-
ëåêñà, âúçáóäåíè îò ëàçåð. Â åäíà îò åêñïåðèìåíòàëíèòå òåõíèêè ñå èçïîëçâà
ôëóîðåñöåíöèÿòà êúì a3Σ+ñúñòîÿíèåòî (ïóíêòèðàíàòà ñòðåëêà c− a).
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ìèëòîíèàí ñå èçâåæäà è ñå ïðåäñòàâÿ â ðàçäåë 5.3 îò äèñåðòàöèÿòà

. . . . . . 0 0

. . . HJ,J HJ,J+1 0

0 HJ+1,J HJ+1,J+1
. . .

0 0
. . . . . .



(2.5)

êúäåòî HJ,J å áëîê ñ ðàçìåðè 5õ5, êîéòî ïðåäñòàâëÿâà ñáîð îò ìàòðèöàòà íà
åôåêòèâíèÿ Õàìèëòîíèàí íà ôèííàòà ñòðóêòóðà (5.75, äèñåðòàöèÿ) çà äàäåíî
J è äèàãîíàëíèÿ áëîê íà ìàòðèöàòà íà Ôåðìè êîíòàêòíîòî âçàèìîäåéñòâèå
HJ,J

FC (5.90, äèñåðòàöèÿ):


E ′
Π +B′

Π[J(J + 1)− 1]

+DΠ[J(J + 1)− 1]2
0 η

√
J+1
2J+1

η
√

J
2J+1

0

0

E ′
Π +B′

Π[J(J + 1)− 1]

+DΠ[J(J + 1)− 1]2

+qJ(J + 1)

0 0 η

η
√

J+1
2J+1

0

E ′
Σ +B′

ΣJ(J − 1)

+DΣ[J(J − 1)]2

−
(

J−1
2J+1

)
2
3
λ+ γ(J − 1)

1
2J
[F1(F1 + 1)

−J(J + 1)− I1(I1 + 1)]K1

√
J(J+1)

2J+1
2λ 0

η
√

J
2J+1

0

√
J(J+1)

2J+1
2λ

E ′
Σ +B′

Σ(J + 1)(J + 2)

+DΣ[(J + 1)(J + 2)]2

−
(

J+2
2J+1

)
2
3
λ− γ(J − 2)

− 1
2(J+1)

[F1(F1 + 1)

−J(J + 1)− I1(I1 + 1)]K1

0

0 η 0 0

E ′
Σ +B′

ΣJ(J + 1)

+DΣ[J(J + 1)]2

+2
3
λ− γ

1
2J(J+1)

[F1(F1 + 1)

−J(J + 1)− I1(I1 + 1)]K1


(2.6)

äîêàòî èçâúíäèàãîíàëíèÿ áëîê HJ,J+1 å çàäàäåí ñàìî îò ìàòðèöàòà íà Ôåðìè
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êîíòàêòíîòî âçàèìîäåéñòâèå HJ,J+1
FC (5.91, äèñåðòàöèÿ):

0 0 0 0 0

0 0 0 0 0

0 0 0 0 0

0 0 0 0

1
2(J+1)

[
J+2
2J+3

] 1
2 [(F1 + I1 + J + 2)

×(I1 + J + 1− F1)(F1 + J + 1− I1)

× (F1 + I1 − J)]
1
2 K1

0 0

1
2(J+1)

[
J

2J+1

] 1
2 [(F1 + I1 + J + 2)

×(I1 + J + 1− F1)(F1 + J + 1− I1)

× (F1 + I1 − J)]
1
2 K1

0 0



.

(2.7)
Ðàçìåðúò íà öÿëàòà ìàòðèöàòà å 5(2I1 + 1)×5(2I1 + 1), êúäåòî I1 å êâàí-

òîâîòî ÷èñëî íà ÿäðåíèÿ ñïèí, çà îíîâà ÿäðî, êîåòî èìà äîìèíèðàù åôåêò
âúðõó ñâðúõôèííàòà ñòðóêòóðà. Âëèÿíèåòî íà âòîðîòî ÿäðî ñå ïðåíåáðåãâà.
Â ñëó÷àÿ íà 85Rb ñ IRb = 5/2 ìàòðèöàòà å ñ ðàçìåðè 30x30, äîêàòî çà 87Rb,
ñ I1 = 3/2 òÿ å 20x20. Â òàêà ïîëó÷åíèÿò åôåêòèâåí Õàìèëòîíèàí ó÷àñòâàò
åäèíàäåñåò ìîëåêóëíè êîíñòàíòè: EΠ, BΠ, DΠ, EΣ, BΣ, DΣ, η, λ, γ, q è K1. EΠ è
EΣ ñà ñóìà îò åëåêòðîííàòà è âèáðàöèîííàòà åíåðãèè çà B1Π è c3Σ+ ñúñòîÿíè-
ÿòà, ñúîòâåòíî. BΠ è BΣ ñà òåõíèòå ðîòàöèîííè êîíñòàíòè, äîêàòî DΠ è DΣ ñà
öåíòðîáåæíèòå ïîïðàâêè. η, λ è γ ñà âçàèìîäåéñòâèÿòà íà ôèíàòà ñòðóêòóðà,
ñâúðçàíè ñúîòâåòíî ñúñ ñïèí-îðáèòà, ñïèí-ñïèí è ñïèí-ðîòàöèÿ. q å ïàðàìåòú-
ðúò íà Λ-óäâîÿâàíåòî, à K1 å êîíñòàíòàòà íà Ôåðìè êîíòàêòíîòî âçàèìîäåéñ-
òâèå. Ñòîéíîñòè íà òåçè ìîëåêóëíè ïàðàìåòðè ñå îïðåäåëÿò â ïîñëåäñòâèå,
÷ðåç íåëèíåéíè ÷èñëåíè ìåòîäè è èçïîëçâàéêè åêñïåðèìåíòàëíèòå äàííè.
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Ãëàâà 3

Åêñïåðèìåíò

Ìîëåêóëèòå KRb áÿõà ïîëó÷åíè â ïåù ïðè ïðèáëèçèòåëíî ìàñîâî ñúîòíîøå-
íèå 1:1 íà ñúñòàâêèòå, â åñòåñòâåíàòà èçîòîïíà êîìïîçèöèÿ, êîÿòî çà êàëèÿ
å: 39K(93.3%), 40K(0.01%), 41K(6.7%); à çà ðóáèäèÿ: 85Rb(72.2%), 87Rb(27.8%).
40K ñ íåãîâèòå ïðèáëèçèòåëíî 0.01% å îò ïðåíåáðåæèìî çíà÷åíèå çà åêñïåðè-
ìåíòèòå òóê. Ïîâå÷åòî ëèíèè â ñïåêòðèòå1 (âêëþ÷èòåëíî è ïî-ñèëíèòå) áÿõà
ïîðàäè 39K85Rb, 39K87Rb, 41K85Rb, 39K2 è 39K41K. Êàëèé è ðóáèäèé êàòî àë-
êàëíè ìåòàëè ðåàãèðàò áóðíî ñ âîäà è êèñëîðîä. Èçïîëçâàíåòî íà ïåù [68�
70] å åäèí íà÷èí äà ñå ñúçäàäå ïîäõîäÿùà ñðåäà çà ïîëó÷àâàíå íà ìîëåêóëè â
ãàçîîáðàçíà ôàçà ñ öåë èçñëåäâàíå íà âúòðåøíàòà èì ñòðóêòóðà. Äðóã íà÷èí
çà ïîëó÷àâàíåòî íà àëêàëíè ìîëåêóëè å ÷ðåç ìîëåêóëåí ñíîï [71�74]. È äâàòà
ìåòîäà èìàò ñâîèòå ïðåäèìñòâà è íåäîñòàòúöè è ñà â èçâåñòíà ñòåïåí äîïúëâà-
ùè ñå. Òåìïåðàòóðàòà â ïåùà å íÿêîëêî ñòîòèí ãðàäóñà ïî Öåëçèé, ïðè êîåòî
ïî-âèñîêî ëåæàùè ðî-âèáðàöèîííè íèâà íà îñíîâíîòî åëåêòðîííî ñúñòîÿíèå
ñà òåìïåðàòóðíî çàñåëåíè, äîêàòî òåìïåðàòóðàòà â ìîëåêóëíèÿ ñíîï å ìíîãî
ïî-íèñêà (∼ 5-20 K) è ñà çàñåëåíè ñàìî íÿêîëêî ðîòàöèîííè íèâà íà íàé-
íèñêîòî âèáðàöèîííî ñúñòîÿíèå. Ñïåêòðèòå â ìîëåêóëíèÿ ñíîï ñà ïî-ïðîñòè è
ïî-ëåñíè çà èíòåðïðåòàöèÿ, äîêàòî òåçè â ïåùà ñà äîñòà ïî-ñëîæíè. Âúïðåêè
òîâà, èçîáèëèëèåòî íà òåìïåðàòóðíî çàñåëåíè íèâà ïîçâîëÿâà èçñëåäâàíå íà
âúçáóäåíè ñúñòîÿíèÿ, êîèòî íå ìîãàò äà áúäàò äîñòèãíàòè â ìîëåêóëíèÿ ñíîï.
Îñâåí òîâà, íàëè÷èåòî íà óäàðè â ïåùà ìîæå äà ñå èçïîëçâà êàòî ïðåäèìñòâî
çà çàñåëâàíå íà ñúñåäíè íèâà. Òîâà å îñîáåíî ïîäõîäÿùî çà ëàçåðíî èíäóöè-
ðàíà ôëóîðåñöåíöèÿ [23] è â íÿêîè ñëó÷àè äîðè çà ïîëÿðèçàöèîííà ñïåêòðîñ-
êîïèÿ ñ äâîåí îïòè÷åí ðåçîíàíñ [25], êàòî ïðàâè ñïåêòðèòå ìíîãî ïî-áîãàòè.
Â äðóãè ñèòóàöèè òîâà ìîæå äà áúäå íåäîñòàòúê, êîãàòî òàêúâ ïîïóëàöèîíåí

1Ëèíèè íà 85Rb2 è íåãîâèòå èçîòîïîëîçè íå áÿõà íàáëþäàâàíè, âúïðåêè ÷å ñå î÷àêâàøå
àáñîðáöèÿ íà åëåìåíòèòå â ñïåêòðàëíàòà îáëàñò, ïîêðèòà îò åêñïåðèìåíòèòå â òàçè ðàáîòà.
Ïðè÷èíàòà çà òîâà ñëåäâà äà ñå òúðñè â ñúîòíîøåíèå íà ñúñòàâêèòå, êîåòî ñå îêàçâà îïðå-
äåëÿù ôàêòîð çà êðàéíàòà êîíöåíòðàöèÿ íà ðàçëè÷íèòå äâóàòîìíè ìîëåêóëè K2, KRb è
R2.
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òðàíñôåð å íåæåëàí, êàêòî å â íàøèÿ ñëó÷àé (âæ. ðàçäåë 3.7). Ïðèñúñòâèåòî
íà óäàðè, ñúùî òàêà, ùå äîâåäå äî ðàçøèðÿâàíå íà ëèíèèòå, êîåòî ùå íàìà-
ëè ðàçäåëèòåëíàòà ñïîñîáíîñò. Îò äðóãà ñòðàíà, â ìîëåêóëíèÿ ñíîï óäàðèòå
ñà ðÿäêîñò, ñëåäîâàòåëíî íèòî ïîïóëàöèîíåí òðàíñôåð, íèòî ðàçøèðÿâàíå íà
ëèíèòå ùå áúäàò íàáëþäàâàíè. ×ðåç êîëèìèðàíå íà ìîëåêóëíèÿ ñíîï, Äîïëå-
ðîâîòî ðàçøèðåíèå â ïúðâî ïðèáëèæåíèå ñå ïðåîäîëÿâà çíà÷èòåëíî, äîêàòî â
ïåùà ìîëåêóëèòå ñà ñâîáîäíè äà ñå äâèæàò âúâ âñè÷êè ïîñîêè. Äîïëåðîâîòî
ðàçøèðÿâàíå â ïîñëåäíèÿ ñëó÷àé òðÿáâà äà áúäå ïðåîäîëÿíî ÷ðåç ñïåêòðîñêî-
ïèÿ íà íàñèùàíå, ïîëÿðèçàöèîííà ñïåêòðîñêîïèÿ èëè äðóãè ïîäîáíè òåõíèêè.
Èçðàáîòâàíåòî íà ìîëåêóëåí ñíîï îáèêíîâåíî å ïî-ñêúïà è ñëîæíà çà çàäà-
÷à. Èçèñêâà ñå ñúùî ïîñòîÿííî çàðåæäàíå ñúñ ñúñòàâêèòå. Íàïðîòèâ, ïåùà å
ïî-åâòèíà è ïî-ëåñíà çà èçãðàæäàíå è ïîääúðæàíå, è åäíî çàðåæäàíå å äîñòà-
òú÷íî çà ñòîòèöè ðàáîòíè ÷àñà . Â ïðåäèøíè èçñëåäâàíèÿ çà NaK [75] è NaRb
[76] ìîëåêóëåí ñíîï å èçïîëçâàí ñ öåë èçñëåäâàíå íà ñâðúõôèííàòà ñòðóêòóðà
íà òÿõíîòî c3Σ+ ñúñòîÿíèå. Íî âúç îñíîâà íà òîâà, êîåòî áåøå êàçàíî, íèå
èçáðàõìå äà çàïî÷íåì ñ èçïîëçâàíåòî íà ïåù è óñïÿõìå äà ïîñòèãíåì íàøèòå
öåëè, âúïðåêè ÷å âåðîÿòíî ïî-äîáðè ðåçóëòàòè ìîãàò äà áúäàò ïîëó÷åíè ÷ðåç
èçïîëçâàíå íà ìîëåêóëåí ñíîï, íî íà ìíîãî ïî-âèñîêà öåíà è åêñïåðèìåíòàëíè
óñèëèÿ.

3.1 Ïåùà

×åðòåæ ñ íàäëúæíîòî ñå÷åíèå íà ïåùà ìîæå äà ñå âèäè íà ôèãóðà 3.1. Íåé-
íèÿò íà÷èí íà ðàáîòà äàëå÷ íå å î÷åâèäåí è ëåñíî êîëè÷åñòâåíî îïèñóåì,
êîåòî ïðåäñòàâëÿâà öÿëà îòäåëíà îáëàñò íà èçñëåäâàíå [77]. Íàøàòà öåë òóê
å äà äàäåì êðàòêî îïèñàíèå íà óñòðîéñòâîòî, èçïîëçâàíî â òîâà èçñëåäâàíå.
Îñíîâíèÿò êîìïîíåíò å òðúáà èçðàáîòåíà îò íåðúæäàåìà ñòîìàíà ñ äúëæè-
íà îêîëî 60 cm è äèàìåòúð îêîëî 3 cm. Ìåñèíãîâè îõëàäèòåëè, êúì êîèòî
ñà ïðèêðåïåíè ïðîçîðöè ñ àíòèîòðàæàòåëíî ïîêðèòèå, ñà ìîíòèðàíè îò äâàòà
êðàÿ íà òðúáàòà. Òå ñå îõëàæäàò ÷ðåç ïîñòîÿíåí ïîòîê íà âîäà, ïðåç êàíàëè â
òÿõ. Íàãðåâàòåë îáãðúùà ñðåäíàòà ÷àñò íà òðúáàòà è ñå èçïîëçâà çàåäíî ñ òåð-
ìîäâîéêà è PID (ïðîïîðöèîíàëíî-èíòåãðàëíî-äèôåðåíöèàëåí) êîíòðîëåð, çà
ñòàáèëèçèðàíå íà òåìïåðàòóðàòà. Ôèíà ìðåæà îò íåðúæäàåìà ñòîìàíà (îêîëî
40 cm â äúëæèíà) å ïîñòàâåíà íà âúòðåøíàòà ïîâúðõíîñò íà òðúáàòà. Òðú-
áàòà ñúùî å ñâúðçàíà ÷ðåç êðàí êúì âàêóóìíà ñèñòåìà, âêëþ÷âàùà íàé-âå÷å
ðîòàöèîííà âàêóóìíà ïîìïà, ìàíîìåòúð è áóòèëêà ñ àðãîí.

Ïåùà ðàáîòè ïî ñëåäíèÿ íà÷èí: ìåòàëèòå (∼5 g Rb è ∼5 g K) ñå ïîñòàâÿò
âúòðå â òðúáàòà; âúçäóõúò ñå èçïîìïâà è îáåìúò ñå çàïúëâà ñ àðãîí, êàòî áóôå-
ðåí ãàç, ïðè íèñêî íàëÿãàíå (íÿêîëêî Torr). Êðàíúò ñå çàòâàðÿ, îõëàæäàíåòî
ñ âîäà ñå âêëþ÷âà, è íàãðåâàòåëÿò ñå çàäàâà çà ñòàáèëèçèðàíå íà òåìïåðà-
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Ôèãóðà 3.1: Áàçîâ ÷åðòåæ íà íàäëúæíîòî ñå÷åíèå íà ïåùà.

òóðàòà íà íÿêàêâà ïðåäâàðèòåëíî çàäàäåíà ñòîéíîñò. Ïðè çàãðÿâàíå ÷àñò îò
ìàòåðèàëúò ùå èçïàðè, îáðàçóâàéêè ñâîáîäíè àòîìè è ìîëåêóëè. Òî÷êàòà íà
òîïåíå íà êàëèÿ å 63.5 ◦C, à òàçè íà êèïåíå å 758 ◦C, äîêàòî çà ðóáèäèÿòà
òå ñà ñúîòâåòíî 39.3 ◦C è 688 ◦C. Íî âìåñòî ïàðèòå äà ñå ðàçïðîñòðàíÿò èç
öåëèÿ îáåì, òî ïðèáëèæàâàéêè ñå äî êðàèùàòà íà òðúáàòà, ìîëåêóëèòå ùå
êîíäåíçèðàò âúðõó ìðåæàòà, ïîðàäè ïî-íèñêàòà òåìïåðàòóðà òàì è ïîðàäè
ñáëúñúöèòå ñúñ ñòóäåíèòå Ar àòîìè, êîåòî å îñíîâíàòà öåë íà áóôåðíèÿ ãàç;
äà íå ïîçâîëÿâà íèêàêâè ìîëåêóëè äà êîíäåíçèðàò âúðõó ïðîçîðöèòå. Òóê
ìðåæàòà èãðàå âàæíà ðîëÿ, çàùîòî ìàòåðèàëúò, êîéòî êîíäåíçèðà âúðõó íåÿ,
ùå áúäå ïðèòåãëåí è èçìåñòåí êúì öåíòúðà íà òðúáàòà îò êàïèëÿðíèòå ñèëè,
ïî ïîñîêà íà óâåëè÷àâàíåòî íà òåìïåðàòóðàòà, êàòî ïî òîçè íà÷èí ñå çàòâàðÿ
ðàáîòíèÿ öèêúë. Â çàâèñèìîñò îò ðàáîòíàòà òåìïåðàòóðà, ñëåä êàòî ïåùà å
çàðåäåíà, òÿ ìîæå äà ñå èçïîëçâà â ïðîäúëæåíèå íà ñòîòèöè ÷àñîâå. Âåäíúæ
çàãðÿòà, òÿ ìîæå ñúùî äà ïîääúðæà ðàáîòíè óñëîâèÿ çà ïîâå÷å îò äåñåò ÷àñà.
Èìà äâå îñíîâíè ôèçè÷íè âåëè÷èíè, à èìåííî íàëÿãàíåòî íà àðãîíà è òåì-
ïåðàòóðàòà, êîèòî ìîãàò äà áúäàò ïðîìåíÿíè, çà äà ñå ïîñòèãíàò îïòèìàëíè
ðåçóëòàòè (ñïåêòðè). Ïîñòàíîâêàòà, òîêó-ùî îïèñàíà, ïîçâîëÿâà äà ñå èçìå-
ðè ñàìî íà÷àëíîòî íàëÿãàíå íà àðãîíà ïðè ñòàéíà òåìïåðàòóðà, ò.å. ïðåäè äà
áúäàò âêëþ÷åíè íàãðåâàòåëèòå, è â íàøèÿ ñëó÷àé ïðè ïðîâåæäàíå íà ñïåêò-
ðîñêîïèÿ íà íàñèùàíå, òî å èçáðàíî äà áúäå 0.5 Torr, äîêàòî òåìïåðàòóðàòà
âïîñëåäñòâèå áåøå èçáðàíà äà áúäå 280 ◦C, íî çà òîâà ùå áúäå êàçàíî ïîâå÷å
ïî-êúñíî.

3.2 Ëàçåðúò

Çà èçòî÷íèê íà ñâåòëèíà áåøå èçïîëçâàí äèîäåí ëàçåð (HL6544FM, 50 mW
îò Thorlabs) ñ äîïúëíèòåëíà äèôðàêöèîííà ðåøåòêà, ðàáîòåù â íåïðåêúñíàò
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åäíîìîäîâ ðåæèì. Ïúðíàòà øèðèíà íà ïîëóâèñî÷èíà (FWHM) íà ÷åñòîòàòà
íà ñíîïà å ïî-ìàëêà îò 5 MHz. Èìà òðè îñíîâíè âåëè÷èíè, êîèòî ìîæåì äà
êîíòðîëèðàìå: òåìïåðàòóðàòà íà ëàçåðà, íåãîâèÿò òîê è íàêëîíà íà ðåøåòêà-
òà. Òåìïåðàòóðàòà áåøå ñòàáèëèçèðàíà îêîëî 30.0 ◦C ñ ïîìîùòà íà äîìàøíî
íàïðàâåí òåìïåðàòóðåí êîíòðîëåð, ñúçäàäåí ñïåöèôè÷íî çà òàçè öåë. Âàæíî-
òî â ñëó÷àÿ íå áåøå òî÷íîñòòà íà àáñîëþòíàòà ñòîéíîñò, à ïî-ñêîðî íåéíàòà
ñòàáèëíîñò âúâ âðåìåòî, çà äà ñå ïîääúðæà ñòàáèëíà èçõîäíà ÷åñòîòà íà ëú-
÷åíèåòî. Êîíòðîëåðúò áåøå ñïîñîáåí äà ïîääúðæà ïîñòîÿííà òåìïåðàòóðà â
ðàìêèòå íà 200 µK â ïðîäúëæåíèå íà ÷àñîâå. Êîíòðîëèðàíåòî íà ÷åñòîòàòà
÷ðåç ïðîìÿíà íà òåìïåðàòóðàòà å äîñòà áàâåí ïðîöåñ, íå òîëêîâà óäîáåí è
ïðåöèçåí, êîëêîòî ïðîìÿíàòà íà òîêà, êîãàòî ñòàâà äóìà çà äèîäíè ëàçåðè.
Íàñòðîéêàòà íà ÷åñòîòàòà ñå èçâúðøâàøå ÷ðåç ìîäóëèðàíå íà äèîäíèÿ òîê ñ
òðèúãúëåí ñèãíàë (ïåðèîä îò ≈ 20 ñåêóíäè). Óäúëæàâàíåòî íà ðåçîíàòîðà íà
ëàçåðà ñå èçâúðøâà ÷ðåç ïîñòàâÿíåòî íà äîïúëíèòåëíà äèôðàêöèîííà ðåøåò-
êà [78]. Áåç íåÿ FWHM íà ëú÷à áè áèëà îêîëî 50 MHz, êîåòî íàäâèøàâà åñ-
òåñòâåíàòà øèðî÷èíà íà ëèíèèòå ïðè ìîëåêóëíèòå ïðåõîäè (10-20 MHz). Îùå
åäèí íåäîñòàòúê, âúïðåêè ÷å êðèâàòà íà óñèëâàíå íà àêòèâíàòà ñðåäà ïîêðèâà
íÿêîëêî nm, å ÷å íå âñè÷êè ÷åñòîòè ñà äîñòúïíè çà íåïðåêúñíàòî ñêàíèðàíå ïî-
ðàäè ñêîêîâå íà ìîäîâåòå. Èçïîëçâàíåòî íà äèñïåðñíèÿ åëåìåíò â ðåçîíàòîðà
íà ëàçåðà áè íàìàëèëî FWHM íà èçõîäíèÿ ñíîï è áè íè ïîçâîëèëî äà ñêàíè-
ðàìå âúðõó æåëàíàòà îáëàñò, íî çà äà ñå ïîääúðæà íåïðåêúñíàòî ñêàíèðàíå
íà ÷åñòîòàòà, å íåîáõîäèìî ðåøåòêàòà äà ñå âúðòè ñèíõðîííî ñ ïðîìÿíàòà íà
äèîäíèÿ òîê. Ïèåçîåëåìåíò, êúì êîéòî ñå ïðèëàãà âèñîêî íàïðåæåíèå, ïðàâè
òîâà âúçìîæíî, òàêà ÷å äà ñå ïîëó÷àò îáëàñòè íà ñêàíèðàíå ñ ïðèáëèçèòåëíî
0.8 cm−1. Çà ïðîìÿíà íà îáëàñòòà íà ñêàíèðàíå ñå èçïîëçâà èëè ïî-ãîëÿìà
ïðîìÿíà íà òîêà, èëè ìàëêî çàâúðòàíå íà äèôðàêöèîííàòà ðåøåòêà, ÷ðåç ôè-
íà âèíòîâà ðåçáà, êîÿòî ïîääúðæà êîíñòðóêöèÿòà. Ïî òîçè íà÷èí, äèàïàçîíúò
îò KRb B(v′ = 2) - X(v′′ = 0) èâèöà, 15100 − 15140 cm−1, áåøå ïîêðèò ÷ðåç
ïðèïîêðèâàùè ñå ñêàíà.

3.3 Êàëèáðîâêà íà ñïåêòúðà

Çà êàëèáðèðàíå íà ñïåêòúðà, åäíîâðåìåííî ñúñ çàïèñàâàíåòî íà ïîëåçíèÿ ñèã-
íàë, ñå çàïèñàâàøå ñèãíàëúò îò ïîãëúùàíå íà éîäíè ìîëåêóëè â ñòúêëåíà
êþâåòà, çàåäíî ñ ñèãíàëúò îò êîíôîêàëåí èíòåðôåðîìåòúð (ÊÔÈ), ÷èéòî ñâî-
áîäåí ñïåêòðàëåí äèàïàçîí å 748 ± 1 MHz. Ñïåêòúðúò íà I2, ïî ïðèíöèï, áè
òðÿáâàëî äà å äîñòàòú÷åí çà êàëèáðèðàíåòî, íî îáèêíîâåíî áÿõà íàáëþäàâàíè
ñàìî íÿêîëêî àáñîðáöèîííè ëèíèè â ðàìêèòå íà åäíè ñêàí è òîâà å åäíà îò
ïðè÷èíèòå, ïîðàäè êîèòî áåøå íåîáõîäèìî èçïîëçâàíåòî è íà ÊÔÈ. Âòîðà-
òà ïðè÷èíà å, ÷å ÷åñòîòàòà íà ëàçåðà íå å çàäúëæèòåëíî ëèíåéíî ñêàíèðàíà,
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Ôèãóðà 3.2: Ñõåìà íà åêñïåðèìåíòàëíà ïîñòàíîâêà çà ñïåêòðîñêîïèÿ íà íàñè-
ùàíå. ÊÔÈ å ñúêðàùåíèå îò êîíôîêàëåí èíòåðôåðîìåòúð, ÑÑÄ - ñâîáîäåí
ñïåêòðàëåí äèàïàçîí, ÔÄ - ôîòîäèîä, ÑÄ - ñâåòîäåëèòåë.

ïîðàäè èçïîëçâàíåòî íà ïèåçîåëåìåíò. Â ñëåäñòâèå íà òîâà, ÷å ìàêñèìóìèòå
íà ãðåáåíà (ñèãíàëúò îò ÊÔÈ) ñà åêâèäèñòàíòíè â ÷åñòîòíîòî ïðîñòðàíñòâî,
òî÷íîñòòà íà êàëèáðîâêàòà äîïúëíèòåëíî ñå ïîäîáðÿâà. Íàèñòèíà, ìîæå äà
ñå ìèñëè çà éîäíàòà êþâåòà êàòî ñëóæåùà çà àáñîëþòíî êàëèáðèðàíå, äîêàòî
ÊÔÈ çà îòíîñèòåëíî. Éîäíàòà ìîëåêóëà å äîáðå èçó÷åíà è àòëàñ çà íåÿ ìîæå
äà áúäå íàìåðåí â [79]. Ïðè êàëèáðèðàíåòî íà ñïåêòðèòå ñå èçïîëçâà ìåòîä
íà íàé-ìàëêèòå êâàäðàòè, ñëåä êàòî ñå íàìåðÿò ìàêñèìóìèòå íà ëèíèèòå íà
I2 è òåçè íà ÊÔÈ ãðåáåí. Ëàìáäàìåòúð (ìîäåë WS5) ñ àáñîëþòíà òî÷íîñò îò
0.1 cm−1, íå áåøå ïîäõîäÿù çà êàëèáðèðàíå íà ñïåêòúðà, çàùîòî áåøå íåîáõî-
äèìà òî÷íîñò îò ïîðÿäúêà íà 0.001 cm−1. Âúïðåêè òîâà, èíñòðóìåíòúò áåøå
ïîëåçåí êàòî îðèåíòèð çà íàìèðàíå íà æåëàíàòà ÷åñòîòíà îáëàñò ïî âðåìå íà
íàñòðîéêàòà.

3.4 Ñïåêòðîñêîïèÿ íà íàñèùàíå

Ïúðâîíà÷àëíî áåøå èçïîëçâàíà ñïåêòðîñêîïèÿ íà íàñèùàíå, ñâîáîäíà îò Äîïëå-
ðîâî ðàçøèðÿâàíå. Ñõåìà íà åêñïåðèìåíòàëíàòà ïîñòàíîâêà å ïîêàçàíà íà
ôèãóðà 3.2. Ïðåäè âëèçàíåòî â ïåùà, ëú÷úò ñ ìîùíîñò îêîëî 10 mW, îòëà-
áåí ãëàâíî ïîðàäè íåñúâúðøåíñòâà â îãëåäàëàòà, å ðàçäåëåí íà äâå ÷àñòè -
íàïîìïâàù è ïðîáåí, ñúñ ñúîòíîøåíèå íà èíòåíçèòåòèòå 9:1 ñúîòâåòíî. Äâåòà
ëú÷à ñå ðàçïðîñòðàíÿâàò â ïåùà â ïðîòèâîïîëîæíè ïîñîêè è ñå ïðåïîêðèâàò â
íåéíèÿ öåíòúð. Ïîãëúùàíåòî íà ïðîáíèÿ ñíîï ñå ðåãèñòðèðà ñ ôîòîäèîä (PD,
BPW34). Ïî òîçè íà÷èí ñå íàáëþäàâà ñïåêòúð íà ïîãëúùàíå ñúñ ñëàáè ïðî-
âàëè íà Ëåìá. Çà óâåëè÷àâàíå íà ÷óâñòâèòåëíîñòòà ñà äîáàâåíè îùå íÿêîëêî
íåùà. Ïúðâî, èíòåíçèòåòúò íà íàïîìâàùèÿ ëú÷ å ìîäóëèðàí îò ìåõàíè÷åí ÷î-
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ïúð ñ 6 kHz ÷åñòîòà, à ñèãíàëúò íà ïîãëúùàíå íà ïðîáíèÿ å ðåãèñòðèðàí ïðåç
ôàçîâî÷óâñòâèòåëåí óñèëâàòåë (Stanford Research System SR830). Íî ïîíåæå
ñèãíàëúò îò ôîòîäèîäà áåøå îò ïîðÿäúêà íà íÿêîëêî âîëòà, äîêàòî ïîëåçíèÿò
ñèãíàë îò ïîðÿäúêà íà íÿêîëêî ìèëèâîëòà, òî ãîëÿìî óñèëâàíå íå áè ìîãëî
äà ñå ïðèëîæè, ïîðàäè íàñèùàíå íà èíñòðóìåíòà. Çà òîâà, íàïîìïâàùèÿ ñíîï
îíòîâî áå ðàçäåëåí íà äâå è ÷èñòèÿò ñèãíàë íà ïîãëúùàíå îò äîïúëíèòåë-
íèÿ ñíîï áå èçïîëçâàí êàòî ðåôåðåíòåí. Ðàçëèêàòà íà ñèãíàëèòå íà ïðîáíèÿ
è ðåôåðåíòíèÿ ñíîï, îáðàçóâàíà îò äèôåðåíöèàëåí óñèëâàòåë, äîïúëíèòåëíî
áåøå ôèëòðèðàíà ñ åëåêòðîíåí ôèëòúð, ïðåäè äà áúäå ïîäàäåíà êúì ôàçî-
âî÷óâñòâèòåëíèÿ óñèëâàòåë. Â äîïúëíåíèå íà òîâà, ÷å ñåãà áèõà ìîãëè äà ñå
ïðèëîæàò ïî-âèñîêè óñèëâàíèÿ, ñèãíàëèòå âúâ ôàçà ñúùî áÿõà åëèìèíèðàíè.

Ñëåä ïîëó÷àâàíåòî íà âúçìîæíî íàé-ñèëåí ñèãíàë, íÿêîëêî åêñïåðèìåí-
òàëíè óñëîâèÿ îñòàâàò äà áúäàò îïòèìèçèðàíè. Òúé êàòî íàøàòà öåë áåøå
äà íàáëþäàâàìå ðàçöåïâàíåòî íà ñâðúõôèíàòà ñòðóêòóðà, êîåòî âúç îñíîâà
íà ïðåäèøíè èçñëåäâàíèÿ çà NaK [75] è NaRb [76], ñå î÷àêâàøå äà áúäå îò
ïîðÿäúêà íà äåñåòêè èëè ñòîòèöè MHz, ñòðåìåæúò íè áåøå êúì ïîñòèãàíå-
òî íà ìàêñèìàëíà ðàçäåëèòåëíà ñïîñîáíîñò. Èìà ÷åòèðè îñíîâíè êàòåãîðèè,
êîèòî òðÿáâà äà ñå âçåìàò ïðåäâèä îòíîñíî ðàçøèðåíèåòî íà ëèíèèòå: åñòåñ-
òâåíî ðàçøèðåíèå, ïîðàäè óäàðè, â ñëåäñòâèå íà ãîëÿìà ìîùíîñò íà ïîëåòî
è Äîïëåðîâî ðàçøèðåíèå. (1) Åñòåñòâåíîòî ðàçøèðåíèå íà ëèíèèòå ñå äúë-
æè íà âçàèìîäåéñòâèåòî íà ìîëåêóëàòà ñ êâàíòîâèÿ âàêóóì, êîåòî âîäè äî
ñïîíòàííî èçëú÷âàíå è íå ìîæå äà áúäå ïðåîäîëÿíî. Çà ìîëåêóëè òîâà îáèê-
íîâåíî å 10-20 MHz, âúâ âèäèìèÿ ñïåêòðàëåí äèàïàçîí è å íàé-äîáðîòî, êîåòî
ìîæå äà ñå ïîñòèãíå. (2) Çà íàìàëÿâàíå íà ðàçøèðåíèåòî ïîðàäè óäàðè, òðÿá-
âà äà ñå ìèíèìèçèðà ÷åñòîòàòà íà ñáëúñúöèòå ìåæäó ÷àñòèöèòå â ñðåäàòà, à
â ïåùà òîâà çàâèñè îò òåìïåðàòóðàòà è îò íàëÿãàíåòî íà àðãîíà. Áÿõà âçåòè
ïðåäâèä ñëåäíèòå ñúîáðàæåíèÿ ïðè òúðñåíåòî íà îïòèìàëíè ñòîéíîñòè: ïî îò-
íîøåíèå íà íàëÿãàíåòî íà àðãîíà, æåëàòåëíî å ñòîéíîñòòà äà áúäå âúçìîæíî
íàé-íèñêà, çàùîòî óâåëè÷åíèåòî �è áè äîâåëî ñàìî äî ïîâå÷å ñáëúñúöè. Ïîíå-
æå öåëòà íà àðãîíà å äà äúðæè ìîëåêóëèòå äàëå÷ îò ïðîçîðöèòå, íàëÿãàíåòî
íå å íàìàëÿâàíî ïîä 0.5 Torr. Ïðè òåìïåðàòóðàòà ïîä 250 ◦C, êîíöåíòðàöèÿ-
òà íà ìîëåêóëèòå å íèñêà è ïîãëúùàíåòî îò òÿõ ïðåíåáðåæèìî, ñëåäîâàòåëíî
òðóäíî çà ðåãèñòðèðàíå. Ïðè òåìïåðàòóðè ïî-âèñîêè îò 330 ◦C, ñå íàáëþäàâà
ïðàêòè÷åñêè ñòî ïðîöåíòà ïîãëúùàíå. Ñ íàðàñòâàíå íà òåìïåðàòóðàòà ÷åñòî-
òàòà íà ñáëúñúöèòå ìåæäó Ar-KRb, K-KRb, Rb-KRb è ò.í. ùå ñå óâåëè÷è è
ëèíèèòå ñúùî ùå ñòàíàò ïî-øèðîêè. Â òîçè äèàïàçîí ñå òúðñåøå êîìïðîìèñ-
íà ñòîéíîñò, òàêà ÷å äà ñå ìèíèìèçèðà ðàçøèðåíèåòî íà ëèíèèòå è âñå ïàê äà
èìà äîñòàòú÷íî ñèëåí ñèãíàë. Òàêà áÿõà ïîëó÷åíè ãîðåïîñî÷åíèòå ñòîéíîñòè
(0.5 Torr è 280 ◦C) 2. (3) Çà íàìàëÿâàíå ðàçøèðåíèåòî íà ëèíèèòå ïîðàäè ìîù-

2Ïðè òîïëèííî ðàâíîâåñèå ñå óñòàíîâÿâà Áîëöìàíîâî ðàçïðåäåëåíèå, êîåòî îçíà÷àâà, ÷å
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íîñòòà íà ëú÷åíèÿòà, èíòåíçèòåòèòå íà íàïîìïâàùèÿ è íà ïðîáíèÿ ñíîï áÿõà
ïðîìåíÿíè. Îêàçà ñå, ÷å íàìàëÿâàíåòî íà íàïîìïâàùèÿ, íà ïðîáíèÿ èëè íà
äâàòà åäíîâðåìåííî íå ïðîìåíÿ øèðèíàòà íà ëèíèèòå. Ïîðàäè òîâà ðàáîòèõìå
ñ öÿëàòà íàëè÷íà ìîùíîñò. (4) Çà íàìàëÿâàíå íà îñòàòú÷íîòî Äîïëåðîâî ðàç-
øèðåíèå, úãúëúò íà êðúñòîñâàíå ìåæäó íàïîìïâàùèÿ è ïðîáíèÿ ñíîï áåøå
íàïðàâåí âúçìîæíî íàé-ìàëúê (< 0.5◦). Íàêðàÿ äîáàâÿìå îùå åäèí äîïúëíè-
òåëåí êîìåíòàð îòíîñíî ðàçøèðâàíåòî íà ëèíèèòå, êîåòî ìîæå äà ñå ïðè÷èíè
îò êðàéíèòå ðàçìåðè íà ïåòíàòà íà ñíîïîâåòå è áúðçîòî íàïðå÷íî ïðåìèíàâà-
íå íà ìîëåêóëèòå ïðåç ïîëåòî. Äèàìåòúðúò íà ñíîïîâåòå å îêîëî w = 2 mm,
à ñðåäíàòà ñêîðîñò íà ìîëåêóëèòå: v̄ =

√
8kT/πm ≈ 300 m/s. Ðàçøèðÿâàíåòî

íà ëèíèèòå, â ñëåäñòâèå íà òîçè åôåêò [78] å îò ïîðÿäúêà íà δν ≈ v̄/w = 60
kHz, êîåòî å ïðåíåáðåæèìî â ñðàâíåíèå ñ åñòåñòâåíàòà øèðèíà íà ëèíèÿòà.

Ñëåä îïòèìèçèðàíå íà åêñïåðèìåíòàëíèòå óñëîâèÿ áåøå âúçìîæíî äà ñå
íàìàëè ðàçøèðÿâàíåòî íà íåïåðòóðáèðàíèòå ëèíèè äî îêîëî 50 MHz. Â [80],
êúäåòî NaK å ïðèãîòâåí â ïåù (0.5 Torr, 550 K), èçñëåäîâàòåëèòå ñúîáùàâàò,
÷å ñà ïîëó÷èëè 50 MHz FWHM. Òå ñà èçïîëçâàëè ïîëÿðèçàöèîííà ñïåêòðîñ-
êîïèÿ. Â [81] çà NaRb (1 Torr, 600 K íà ïåùà) øèðèíèòå íà ëèíèèòå ñà 75 MHz,
èçïîëçâàéêè îòíîâî ïîëÿðèçàöèîííà ñïåêòðîñêîïèÿ. Â ñðàâíåíèå ñ ìîëåêóë-
íèÿ ñíîï, àâòîðèòå â [75] è [76] ñúîáùàâàò, ÷å ñà ïîñòèãíàëè ðàçäåëèòåëíà
ñïîñîáíîñò îò 20 MHz. ×àñò îò íàøèÿ ñïåêòúð å ïîêàçàí íà ôèãóðà 3.3 (ãî-
ðåíàòà êðèâà). Ñïåêòðèòå îò íàñèòåíàòà ñïåêòðîñêîïèÿ áÿõà ìíîãî ñëîæíè çà
àíàëèç, ïîðàäè íàëè÷èåòî íà ñèëíè K2 è KRb B − X èâèöè çà ìíîæåñòâîòî
èçîòîïîëîçè. Ñðåäíî èìàøå ïîâå÷å îò ïåòäåñåò ëèíèè íà 1 cm−1. Âúïðåêè òî-
âà áåøå âúçìîæíî äà ñå îáîçíà÷àò íàé-ñèëíèòå è íåïðèïîêðèâàùè ñå ïðåõîäè,
ïîíåæå ìíîãî îò òÿõ âå÷å ñà áèëè íàáëþäàâàíè è ñà íàëè÷íè òî÷íè ìîëåêóëíè
êîíñòàíòè â [26, 82]3.

âåðîÿòíîñòòà çà çàñåëâàíå íà íèâà ñ åíåðãèÿ E å ïðîïîðöèîíàëíà íà exp
{
− E

kT

}
. Çà îöåíêà

íà ñòåïåíòà, äî êîÿòî íèâàòà ñà òåðìè÷íî çàñåëåíè, ìîæå äà ñå èçïîëçâà êàòî õàðàêòåðíà
ñòîéíîñò, åíåðãèÿòà, êîÿòî ïðàâè ñòåïåíòà â åêñïîíåíòà ðàâíà íà åäíî. Çà T = 280 ◦C òÿ
å 384.5 cm−1. Èçïîëçâàéêè ñúùî òàêà ïîòåíöèàëà çà îñíîâíîòî ñúñòîÿíèå íà 39K85Rb îò
[23], ìîæå äà ñå èç÷èñëè, ÷å: E(v′′ = 4, J ′′ = 0) = 336.6 cm−1, E(v′′ = 5, J ′′ = 0) = 410.1
cm−1, E(v′′ = 0, J ′′ = 95) = 382.0cm−1. Äîðè áåç äà ñå âçåìàò ïðåäâèä èçðîäåíîñòòà íà
ñúñòîÿíèÿòà èëè ôàêòîðèòå íà Ôðàíê-Êîíäîí, òàçè èíôîðìàöèÿ ìîæå äà äàäå óñåùàíå çà
ìíîæåñòâîòî âúçìîæíè ïðåõîäè, êîèòî ìîãàò äà ñå íàáëþäàâàò ïðè òàêàâà òåìïåðàòóðà.

3Èìà åäèí ñòðàíè÷åí åôåêò íà íàñèòåíàòà ñïåêòðîñêîïèÿ, à èìåííî ïîÿâàòà íà äîïúë-
íèòåëíè ëèíèè, íàðå÷åíè êðîñîóâúðè. Òå íå ñà ðåàëíè ìîëåêóëíè ïðåõîäè è ñå ïîÿâÿâàò
òî÷íî ïî ñðåäàòà íà äâå áëèçêè (â ðàìêèòå íà Äîïëåðîâàòà øèðî÷èíà) ëèíèè. Òîçè ôàêò
ïúðâîíà÷àëíî íè íàâåäå íà ìèñúëòà äà ðàçãëåäàìå âúçìîæíîñòòà çà èçïîëçâàíå íà ñïåêò-
ðîñêîïèÿ íà íàñèùàíå ñ äâîåí îïòè÷åí ðåçîíàíñ. Íî ñëåä âíèìàòåëåí àíàëèç íà ñïåêòðèòå
íå áÿõà îòêðèòè òàêèâà êðîñîâåðè, êîåòî íè îçàäà÷è.
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Ôèãóðà 3.3: ×àñò îò ñïåêòúðà îò íàñèòåíà ñïåêòðîñêîïèÿ (ãîðíàòà êðèâà) è
ñïåêòðîñêîïèÿ íà âúçáóæäàíå ñ äîïúëíèòåëíî ôèëòðèðàíå (äîëíàòà êðèâà).
Ìàðêåðè íà íÿêîè ïðåõîäè ñà ïîêàçàíè íàä ëèíèèòå. Ðàçøèðÿâàíåòî ïîðàäè
ñâðúõôèíàòà ñòðóêòóðà å âèäèìî, íàïðèìåð çà ïåðòóðáèðàíèÿ ïðåõîä (2 −
0)B−X Q(48) (â ñðàâíåíèå ñ P (43) èëè äîðè Q(49)) è çà ïðåõîäà (v0−0)c−X
RQ(48).
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3.5 Ëàçåðíà ñïåêòðîñêîïèÿ íà âúçáóæäàíå ñ ôèë-

òðèðàíå

Â îáëàñòòà íà ïåðòóðáàöèÿ áåøå òðóäíî åäíîçíà÷íî äà ñå îïðåäåëÿò êâàíòîâè-
òå ÷èñëà íà ëèíèèòå, çàòîâà áåøå ðåøåíî äà ñå èçïîëçâà òåõíèêàòà íà Ëàçåðíà
ñïåêòðîñêîïèÿ íà âúçáóæäàíå ñ ôèëòðèðàíå [83]. Åêñïåðèìåíòàëíàòà ñõåìà å
ïîêàçàíà íà ôèãóðà 3.4. Çà äà ñå îáÿñíè èäåÿòà íà òîçè âèä ñïåêòðîñêîïèÿ,
íåêà ðàçãëåäàìå ñëó÷àé, â êîéòî ñðåäàòà ñå ñúñòîè ñàìî îò 39K85Rb ìîëåêóëè,
èçïîëçâà ñå ñàìî åäèí ëàçåðåí ñíîï (íàïðèìåð òîçè, êîéòî ìèíàâà îòëÿâî íà-
äÿñíî â ñõåìàòà) è ñíîïúò íå ñå ìîäóëèðà ñ ïîìîùòà íà ÷îïúð. Èçïîëçâà ñå
ñúùèÿò äèîäåí ëàçåð, êàêòî çà ñïåêòðîñêîïèÿòà íà íàñèùàíå, íî òîçè ïúò ñå
ñêàíèðà â äèàïàçîíà 15105−15125 cm−1 îêîëî ïåðòóðáàöèÿòà. Êàëèáðèðàíåòî
íà ñïåêòúðà îòíîâî ñå èçâúðøâà ÷ðåç åäíîâðåìåííî íàáëþäåíèå íà ëèíèèòå
íà ïîãëúùàíå íà I2 è ãðåáåíúò îò êîíôîêàëåí èíòåðôåðîìåòúð. Ñïåêòúðúò
ñå çàïèñâà ÷ðåç ñúáèðàíå íà ôëóîðåñöåíöèÿ îò ìîëåêóëèòå, ÷ðåç îãëåäàëî ñ
îòâîð, ïîñòàâåíî ïðåä òîïëèííàòà òðúáà. Ñëåä òîâà ôëóîðåñöåíöèÿòà ñå ôîêó-
ñèðà âúðõó ëàâèíåí ôîòîäèîä (APD440A, Thorlabs). Ïî òîçè íà÷èí ñå èçìåð-
âà îáùàòà èíòåíçèâíîñò íà èçëú÷âàíå îò äàäåíî âúçáóäåíî íèâî êúì âñè÷êè
ïîçâîëåíè X1Σ+ ñúñòîÿíèÿ. Ïðåä äåòåêòîðà å ìîíòèðàí ëåíòîâ ôèëòúð ñ öåí-
òðàëíà äúëæèíà íà âúëíàòà íà ïðîïóñêàíå 900 nm è ïîëóøèðèíà íà ëåíòàòà
10 nm, òàêà ÷å äà ñå ðåãèñòðèðà ñàìî èçáðàíà (èëè ôèëòðèðàíà) ôëóîðåñöåí-
öèÿ. Ïðè÷èíàòà çà òîâà ñòàâà ÿñíà ïðè ðàçãëåæäàíå íà ôèãóðà 2.1, êúäåòî ñà
íà÷åðòàíè ïîòåíöèàëíèòå êðèâè. Çà 39K85Rb, â ðàìêèòå íà ñêàíèðàíèÿ ÷åñ-
òîòåí äèàïàçîí, îñíîâíî ñå âúçáóæäàò B1Π íèâà, ñ v′ = 2, 3. Íÿêîè îò òåçè
íèâà ñà ñìåñåíè ñ áëèçêî ëåæàùîòî c3Σ+ ñúñòîÿíèå. Ïîâå÷åòî îò èçëú÷åíàòà
ñâåòëèíà ùå áúäå íàñî÷åíà êúì îñíîâíîòî X1Σ+ ñúñòîÿíèå, íî ôëóîðåñöåíöèÿ
êúì a3Σ+ îêîëî 900 nm ñúùî ùå ñå íàáëþäàâà îò ñìåñåíèòå ñúñòîÿíèÿ. Ïî òî-
çè íà÷èí, èçïîëçâàéêè ôèëòúðà, äåòåêòîðúò ùå ðåãèñòðèðà ôëóîðåñöåíöèÿòà
ñàìî îò ñìåñåíèòå âúçáóäåíè ñúñòîÿíèÿ ñúñ çíà÷èòåëíà ïðèìåñ îò c3Σ+ ñúñòî-
ÿíèåòî, îïðîñòÿâàéêè ñïåêòðèòå. Âðúùàéêè ñå êúì äåéñòâèòåëíèòå óñëîâèÿ,
ïðè êîèòî ñå ïðîèçâåæäàò è äðóãè ìîëåêóëíè âèäîâå, ùå ñå íàáëþäàâàò è
ïðåõîäè íà 39K87Rb, íî âñè÷êè ïðåõîäè íà K2 ùå áúäàò ôèëòðèðàíè.

Ëèíèèòå â òàçè îïðîñòåíà âåðñèÿ íà ëàçåðíàòà ñïåêòðîñêîïèÿ íà âúçáóæ-
äàíå ñ ôèëòðèðàíå, îáà÷å, ùå áúäàò Äîïëåðîâî ðàçøèðåíè. Çà äà ñå ïðåîäîëåå
Äîïëåðîâîòî ðàçøèðÿâàíå, ëàçåðíèÿò ñíîï å ðàçäåëåí ÷ðåç 50/50 ñâåòîäåëè-
òåë. Äâàòà ïðîòèâîïîëîæíî ðàçïðîñòðàíÿâàùè ñå ñíîïà ñà ìîäóëèðàíè ïîîò-
äåëíî ñ ÷îïúð (MC2F5360, Thorlabs) íà 6 kHz è 5.3 kHz è ñå ïðèïîêðèâàò â
öåíòúðà íà ïåùà. Ñ ïîìîùòà íà ôàçîâî÷óâñòâèòåëåí óñèëâàòåë ñå èçâëå÷åí
ñèãíàëúò íà ñóìàðíàòà ÷åñòîòà. Ïî òîçè íà÷èí Äîïëåðîâîòî ðàçøèðÿâàíå å
ïðåîäîëÿíî. Òóê ùå äàäåì ñàìî êà÷åñòâåíî îáÿñíåíèå çà òîâà. Ãðóïàòà ìîëå-
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Ôèãóðà 3.4: Ñõåìà íà åêñïåðèìåíòàëíàòà ïîñòàíîâêà íà ëàçåðíà ñïåêòðîñêî-
ïèÿ íà âúçáóæäàíå ñ ôèëòðèðàíå.

êóëè ñ vz ùå "âèäè"÷åñòîòàòà íà åäèíèÿ ñíîï ÷åðâåíî îòìåñòåíà, à íà äðóãèÿ
ñèíüî îòìåñòåíà, ïîðàäè Äîïëåðîâèÿ åôåêò. Äîêàòî ëàçåðíàòà ÷åñòîòà ñå ñêà-
íèðà âúðõó Äîïëåðîâî ðàçøèðåíèÿ ïðîôèë íà äàäåí ïðåõîä, äâàòà ëú÷à, â
îáùèÿ ñëó÷àé, ùå âúçáóæäàò ìîëåêóëè ïðèíàäëåæàùè íà äâå ðàçëè÷íè ãðó-
ïè, îñâåí çà ãðóïàòà ñ vz = 0 m/s. Â ïúðâèÿ ñëó÷àé, äâåòå ðàçëè÷íè ãðóïè
ùå èçëú÷âàò ôëóîðåñöåíöèÿ ñ ðàçëè÷íè ÷åñòîòè (6 kHz è 5.3 kHz) è îáùèÿò
ñèãíàë, êîéòî äåòåêòîðúò ùå ðåãèñòðèðà, ùå áúäå ñóìà îò äâå ÷àñòè, âñÿêà ñúñ
ñúîòâåòíàòà ÷åñòîòà è íÿìà äà èìà ñèãíàë íà ñóìàðíàòà ÷åñòîòà - 11.3 kHz.
Âúâ âòîðèÿ ñëó÷àé, çà ãðóïàòà ìîëåêóëè ñ íóëåâà ñêîðîñò ïî z-îñòà, è äâàòà
ñíîïà ùå âçàèìîäåéñòâàò ñúñ ñúùèòå ìîëåêóëè è äåòåêòîðúò ùå ðåãèñòðèðà
îòíîâî ñèãíàëè ñ 6 kHz, 5.3 kHz, íî ñúùî ùå èìà è åäèí ñ 11.3 kHz. Òàçè ñè-
òóàöèÿ å àíàëîãè÷íà íà êëàñè÷åñêèÿ àíõàðìîíè÷åí îñöèëàòîð, çàäâèæâàí îò
äâå âúíøíè ñèëè ñ ðàçëè÷íè ÷åñòîòè ν1 è ν2, íàïðèìåð (âèæ [84], ñåêöèÿ 1.4).
Äî âòîðè ïîðÿäúê, ðåøåíèåòî ùå áúäå ñúñòàâåíî îò ÷ëåíîâå, êîèòî îñöèëèðàò
ñ îñíîâíèòå ÷åñòîòè ν1 è ν2, ñóìàðíàòà ÷åñòîòà ν1 + ν2 è ñ ν1 − ν2, 0, 2ν1, 2nu2

ñúùî. Ðàçáèðà ñå, êúì òåçè ðàçñúæäåíèÿ òðÿáâà äà ñå äîáàâè è åñòåñòâåíàòà
øèðî÷èíà íà ëèíèÿòà.

×àñò îò ñïåêòúðà îò òîçè òèï ñïåêòðîñêîïèÿ å ïîêàçàí íà ôèãóðà 3.3 (äîë-
íàòà êðèâà), êúäåòî ñà îáîçíà÷åíè ëèíèèòå íà 39K85Rb è 39K87Rb. Îáèêíîâåíî,
øèðèíàòà íà ëèíèèòå å îò ïîðÿäúêà íà 90 MHz (FWHM). Àêî òå áÿõà îò ïîðÿ-
äúêà íà 50 MHz, êàêòî â ñïåêòðîñêîïèÿòà íà íàñèùàíå, òî ñïåêòúðúò áè ìîãúë
è äà ñå èçïîëçâà âìåñòî òîçè îò ñïåêòðîñêîïèÿòà íà íàñèùàíå. Âúïðåêè òîâà,
òîé áåøå íåîáõîäèì çà îïðåäåëÿíåòî íà êâàíòîâèòå ÷èñëà íà íåèäåíòèôèöè-
ðàíèòå ïðåõîäè â ðåãèîíà íà ïåðòóðáàöèÿòà.

24



Laser Diode

Brucker V-80

Fourier transform spectrometer 

Opt. isolator

BS

Wavemeter WS5

Heat pipe

Lens

Computer

Pierced mirror

PD

Ôèãóðà 3.5: Ñõåìà íà åêñïåðèìåíòàëíàòà ïîñòàíîâêà çà ñïåêòðîñêîïèÿ ñ ëà-
çåðíî èíäóöèðàíà ôëóîðåñöåíöèÿ. Ñèãíàëúò íà àáñîðáöèÿ îò ôîòîäèîäà è
ñòîéíîñòòà íà ëàìáäàìåòúðà áÿõà èçïîëçâàíè çà íàñòðîéâàíå íà ÷åñòîòàòà íà
ëàçåðà âúðõó æåëàíèÿ ïðåõîä. Ñïåêòúðúò íà àáñîðáöèÿ áåøå âå÷å çàïèñàí è
êàëèáðèðàí åäíîâðåìåííî ñúñ ñïåêòúðà íà íàñèùàíå.

3.6 Ëàçåðíî èíäóöèðàíà ôëóîðåñöåíöèÿ

Ëàçåðíàòà ñïåêòðîñêîïèÿ íà âúçáóæäàíå ñ ôèëòðèðàíå ñå îêàçà ïîëåçåíà çà
èçîëèðàíåòî íà P, Q è R ïðåõîäèòå êúì B1Π ñúñòîÿíèåòî â ðåãèîíà íà ïåð-
òóðáàöèÿ. Ëèíèè, çà êîèòî îïðåäåëÿíåòî íà êâàíòîâèòå ÷èñëà âñå îùå íå áåøå
ñèãóðíî, áÿõà èçñëåäâàíè îòäåëíî ÷ðåç Ëàçåðíî èíäóöèðàíà ôëóîðåñöåíöèÿ
[78, 85]. Òúé êàòî X è a ñúñòîÿíèÿòà ñà èçñëåäâàíè ñ ìíîãî âèñîêà ðàçäåëè-
òåëíà ñïîñîáíîñò [23], îò ôëóîðåñöåíòíèòå ïðîãðåñèèòå X ← B è a ← c, å
îòíîñèòåëíî ëåñíî äà ñå îïðåäåëè (v′′, J ′′) íà äîëíèòå åëåêòðîííè ñúñòîÿíèÿ è
ñúîòâåòíî J ′ íà âúçáóäåíîòî (B, c) ñúñòîÿíèå. ×åñòîòàòà íà ëàçåðà áåøå íàñò-
ðîåíà êúì âñå îùå íåèäåíòèôèöèðàíèòå ëèíèè è ïîñëåäâàùàòà (B, c) - X è
(B, c) - a ôëóîðåñöåíöèÿ áåøå àíàëèçèðàíà ñ Brucker V-80 Fourier transform
ñïåêòðîìåòúð (âèæ ôèãóðà 3.5 çà ñõåìàòà). Ñïåêòúð îò âúçáóæäàíå íà ïðåõî-
äà RQ(48), çà êîéòî ÷åñòîòàòà íà ëàçåðà å íàñòðîåíà íà îêîëî 15113.50 cm−1,
å ïîêàçàí íà ôèãóðà 3.6.

3.7 Ñïåêòðîñêîïèÿ íà íàñèùàíå ñ äâîåí îïòè÷åí

ðåçîíàíñ

Âçàèìîäåéñòâèÿòà íà ñâðúõôèíàòà ñòðóêòóðà (ÑÔÑ) âîäÿò äî ðàçøèðÿâàíå, à
ïîíÿêîãà è äî ðàçöåïâàíå íà íàáëþäàâàíèòå ñïåêòðàëíè ëèíèè çà c3Σ+ ñúñòî-
ÿíèåòî (âæ. ôèãóðà 3.11). Â íàøèÿ ñëó÷àé èçâúí çîíàòà íà ïåðòóðáàöèÿ, ïðå-
õîäèòå êúì B1Π ñúñòîÿíèåòî íå áÿõà ðàçøèðåíè, íî êîãàòî âçàèìîäåéñòâèåòî
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Ôèãóðà 3.6: Ñïåêòúð îò ñïåêòðîñêîïèÿ ñ ëàçåðíî èíäóöèðàíà ôëóîðåñöåíöèÿ.
Ëàçåðúò áåøå íàñòðîåí íà îêîëî 15113.50 cm−1, çà äà âúçáóäè ïðåõîäà RQ(48),
ïðåìèíàâàù êúì ñèëíî ñìåñåíîòî B1Π-c3Σ+ ñúñòîÿíèå (âæ. ñúùî ôèãóðà 3.3).
Ñèëíàòà ôëóîðåñöåíöèÿ îò äÿñíàòà ñòðàíà íà ãðàôèêàòà å êúì îñíîâíîòî
X1Σ+ ñúñòîÿíèå, äîêàòî ñëàáàòà ôëóîðåñöåíöèÿ îò ëÿâàòà ñòðàíà, óâåëè÷åíà
âóâ âúòðåøíèÿ ïàíåë, å êúì a3Σ+ ñúñòîÿíèåòî.

26



Ламбдаметър WS5

Пещ

Чопър
контролер

Осцилоскоп

Контролер
обратна връзка

Опт изолатор
Диоден лазер
напомпващ

Опт изолатор
Диоден лазер
пробен

КФИ, FSR = 750 MHz

Йодна кювета
ФД ФД

ФДФД

Фаз. усилвател & Филтър
           X-Y сигнал

ФД
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Фаз. усилвател & Филтър
           X-Y сигнал

Ôèãóðà 3.7: Ñõåìà íà åêñïåðèìåíòàëíàòà ïîñòàíîâêà íà ñïåêòðîñêîïèÿ íà íà-
ñèùàíå ñ äâîåí îïòè÷åí ðåçîíàíñ.

ñúñ ñúñòîÿíèåòî c áèâà ñèëíî - ïðåõîäèòå êúì B ñúùî ïîêàçâàò ðàçøèðÿâàíå.
Ïîðàäè ìíîæåñòâîòî ëèíèè â ñïåêòúðà îò íàñèòåíàòà ñïåêòðîñêîïèÿ, òåçè ñ
âèäèìà ÑÔÑ ÷åñòî ñå ïðåïîêðèâàò ñ äðóãè è åôåêòúò íà ÑÔÑ íå ìîæå äà áúäå
íàïúëíî íàáëþäàâàí. Ïðåõîäèòå êúì c3Σ+ ñúñòîÿíèåòî ñúùî ñà ñ îòíîñèòåë-
íî íèñêà èíòåíçèâíîñò. Çàòîâà íå áåøå âúçìîæíî äà ñå èçìåðÿò øèðèíèòå íà
íÿêîè îò ëèíèèòå èëè äà ñå îïðåäåëÿò ïîçèöèèòå íà îòäåëíèòå êîìïîíåíòè íà
ÑÔÑ. Íàèñòèíà, ñïåêòðîñêîïèÿòà íà âúçáóæäàíå ñ äîïúëíèëòåíî ôèëòðèðà-
íå è ëàçåðíàòà èíäóöèðàíà ôëóîðåñöåíöèÿ ïîìîãíàõà çà èäåíòèôèöèðàíåòî
íà ïîâå÷å ïðåõîäè, íî ïîðàäè îãðàíè÷åíàòà èì ðàçäåëèòåëíà ñïîñîáíîñò, òå
íå ìîãàò äà ñå èçïîëçâàò äèðåêòíî çà èçó÷àâàíåòî íà ÑÔÑ. Çà äà ñå îïðå-
äåëÿò îùå ïîâå÷å ïðåõîäè êúì c3Σ+ ñúñòîÿíèåòî è äà ñå èçìåðè ÑÔÑ, áå
èçïîëçâàíà ñïåêòðîñêîïèÿ íà íàñèùàíå ñ äâîåí îïòè÷åí ðåçîíàíñ (ÑÍÄÎÐ)
âúâ V-òèï êîíôèãóðàöèÿ, ÷ðåç èçïîëçâàíåòî äâà äèîäíè ëàçåðà [78]. Åêñïåðè-
ìåíòàëíàòà ñõåìà, ïîêàçàíà íà ôèãóðà 3.7 (âæ. ñúùî ôèãóðà 3.8), å ïîäîáíà
íà òàçè íà íàñèòåíàòà ñïåêòðîñêîïèÿ, íî ñ äîáàâÿíåòî íà âòîðè ëàçåð. ×åñ-
òîòàòà íà íàïîìïâàùèÿ ëàçåð áåøå ñòàáèëèçèðàíà íà ìàêñèìóì íà èçâåñòåí
Äîïëåð-ñâîáîäåí ïðåõîä X - (B, c), êàòî ñå èçïîëçâàøå ñèãíàëà îò íàñèòåíàòà
ñïåêòðîñêîïèÿ è îáðàòíà âðúçêà. Ïî òîçè íà÷èí, ñúîòâåòíîòî äîëíî ñúñòîÿíèå
íà ïðåõîäà áèâà ìàðêèðàíî. Ïðîáíèÿ ëàçåð (ñõîäíà êîíñòðóêöèÿ êàòî ïúðâèÿ,
ñ ëàçåðåí äèîä Thorlabs HL6544FM) áåøå ñêàíèðàí â îáëàñò, êúäåòî ñå î÷àêâà
äà áúäàò íàìåðåíè ïðåõîäè êúì ñìåñåíè ãîðíè ñúñòîÿíèÿ, ñïîäåëÿùè ìàðêè-
ðàíîòî äîëíî ñúñòîÿíèå; íàïðèìåð çà ìàðêèðàíîòî v′′ = 0, J ′′ = 46 â 39K85Rb,
áåøå ñêàíèðàíà îáëàñòòà îò 15111 äî 15118 cm−1 (âæ. ôèãóðà 3.9), êúäåòî ñå
î÷àêâà äà ñå íàìåðÿò ïðåõîäè êúì v′ = 2, J ′ = 45, 46, 47.
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(0,46) X1 + 

(2,46) c3 +-B1  

(2,45) c3 +-B1  

V-тип конфигурация

Напомпващ

(Лазер 1)

Пробен

(Лазер 2)

Ôèãóðà 3.8: V-òèï êîíôèãóðàöèÿ, êúäåòî çà ÑÍÄÎÐ ÷åñòîòàòà íà íàïîìïâà-
ùèÿ ëàçåð è ôèêñèðàíà, êàòî ïî òîçè íà÷èí ñå ìàðêèðà äîëíîòî ñúñòîÿíèå,
÷ðåç äåïîïóëàöèÿ. Ïðîáíèÿò ëàçåð ñå ñêàíèðà.
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Ôèãóðà 3.9: Ñïåêòúð çàïèñàí ñúñ ÑÍÄÎÐ. Íàïîìïâàùèÿò ëàçåð å ôèêñèðàí
íà ïðåõîäà X(v′′ = 0)−B(v′ = 2), P(46) íà 39K85Rb, çà äà ìàðêèðà îñíîâíîòî
ñúñòîÿíèå ñ v′′ = 0, J ′′ = 46, äîêàòî ïðîáíèÿ ëàçåð å ñêàíèðàí. Òðèòå îáîçíà-
÷åíè è íàé-ñèëíèòå ëèíèè ñà ïðåõîäè êúì B1Π ñúñòîÿíèåòî, à äâåòå ïî-ñëàáè,
PP(46) è RR(46), ñà èäåíòèôèöèðàíè êàòî ïðåõîäè êúì c3Σ+ ñúñòîÿíèåòî. Â
ñïåêòðèòå ñå ïîÿâÿâàò ìíîæåñòâî äðóãè ñëàáè ëèíèè, ïîðàäè çàñåëâàíå íà ñú-
ñåäíèòå ñúñòîÿíèÿ â ñëåäñòâèå íà óäàðè.
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Ôèãóðà 3.10: Çàïèñàí ñïåêòúð ñúñ ÑÍÄÎÐ. Íàïîìïâàùèÿò ëàçåð å ôèêñèðàí
íà X(v′′ = 0) − B(v′ = 2), P(40) ïðåõîä â 39K87Rb, òàêà ÷å äà ìàðêèðà v′′ =
0, J ′′ = 40 îñíîâíî ñúñòîÿíèå.

Òåçè ñïåêòðè áÿõà ïîëåçíè çà èäåíòèôèöèðàíå íà îùå íÿêîëêî âúçáóäå-
íè íèâà íà òðèïëåòíîòî ñúñòîÿíèå è çà èçìåðâàíå øèðèíàòà íà íÿêîè ëèíèè.
Òðÿáâà äà ñå îòáåëåæè, ÷å ñïåêòðèòå îò òîçè òèï ñïåêòðîñêîïèÿ ñúùî áÿõà
óñëîæíåíè, ïîðàäè çàñåëâàíå íà ñúñåäíèòå ðîòàöèîííè íèâà â îñíîâíîòî ñúñ-
òîÿíèå, â ñëåäñòâèå íà óäàðè. Ïîðàäè òîâà, â ñïåêòðèòå ñå ïîÿâÿâàò ïîâå÷å
ëèíèè, îòêîëêîòî ïúðâîíà÷àëíî áåøå î÷àêâàíî. FWHM íà íåïåðòóðáèðàíà
ñèíãëåòíà ëèíèÿ, çàïî÷âàùà îò ìàðêèðàíî íèâî (v′′, J ′′), áåøå îêîëî 90 MHz.
Øèðèíàòà íà ëèíèèòå, ÷èåòî äîëíî íèâî áåøå ìàðêèðàíî èíäèðåêòíî ÷ðåç
óäàðè, íàðàñòâà ñ ïðîìÿíàòà íà ðîòàöèîííîòî êâàíòîâî ÷èñëî ∆J ′′ è ìîæå äà
äîñòèãíå íÿêîëêî ñòîòèí MHz. Òîâà ñå äúëæè íà ïðîìÿíàòà â ñêîðîñòòà íà
ìîëåêóëèòå ñëåä óäàð, êîåòî âîäè äî íå-íóëåâà ïðîåêöèÿ íà ñêîðîñòòà ïî ïîñî-
êà íà ðàçïðîñòðàíåíèåòî íà ëú÷à è ñúîòâåòíî äî Äîïëåðîâî ðàçøèðåíèå. Îùå
åäèí ïðèìåð çà ñïåêòúð îò ÑÍÄÎÐ å ïîêàçàí íà ôèãóðà 3.10, êúäåòî áåøå
ìàðêèðàíî (v′′ = 0, J ′′ = 40) íèâîòî íà îñíîâíîòî ñúñòîÿíèå íà 39K87Rb, ÷ðåç
(0, 40) − (2, 39) ïðåõîäà. Ìîæå äà ñå çàáåëåæè, ÷å äèðåêòíèÿò RQ(40) ïðåõîä
êúì c3Σ+ ñúñòîÿíèåòî, ñå ðàçäåëÿ íà ÷åòèðè êîìïîíåíòè. Èìà è äîïúëíèòåë-
íî äâà ïðåõîäà P (36) è Q(41), çàïî÷âàùè îò íèâà, çàñåëåíè â ñëåäñòâèå íà
óäàðè.
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3.8 Åêñïåðèìåíòàëíè ðåçóëòàòè

Îáùî 130 ïðåõîäà ñà èäåíòèôèöèðàíè, ñâúðçàíè ñ 39K85Rb è 118 ïðåõîäà,
ñâúðçàíè ñ 39K87Rb, â ñïåêòðèòå îò íàñèòåíà ñïåêòðîñêîïèÿ è ÑÍÄÎÐ. Ïî-
âå÷åòî îò òÿõ ñà ïðåõîäè êúì B1Π ñúñòîÿíèåòî. Åíåðãèèòå íà âúçáóäåíèòå
íèâà áÿõà ïîëó÷åíè, êàòî êúì ÷åñòîòèòå íà ïðåõîäè ñå äîáàâÿõà ñòîéíîñòè-
òå íà òåðìîâåòå íà îñíîâíîòî ñúñòîÿíèå, êîèòî áÿõà èç÷èñëåíè, èçïîëçâàéêè
ïîòåíöèàëíàòà êðèâà îò [23]. Ñ÷èòà ñå, ÷å òîçè ïîòåíöèàë âúçïðîèçâåæäà åêñ-
ïåðèìåíòàëíèòå äàííè ñ íåîïðåäåëåíîñò ïî-äîáðà îò 0.003 cm−1. Òîâà ñå îêàçà
îñíîâíèÿò èçòî÷íèê íà íåîïðåäåëåíîñò íà òåêóùèòå ñòîéíîñòè íà âúçáóäåíè-
òå òåðìîâå. Íåîïðåäåëåíîñòòà íà ÷åñòîòèòå íà ïðåõîäèòå îò òîâà èçñëåäâàíå
áåøå îöåíåíà, ÷ðåç ñðàâíÿâàíå íà 135 ÷åñòîòè íà èçáðàíè B−X ëèíèè íà K2,
êîèòî ïðèñúñòâàò â ñïåêòðèòå îò íàñèòåíà ñïåêòðîñêîïèÿ (íàïðèìåð R(104)
íà Ôèãóðà 3.3) ñ òåõíèòå ñòîéíîñòè îò [82]. Ñðåäíîêâàäðàòè÷íîòî îòêëîíåíèå
áåøå îêîëî 0.001 cm−1. Çàòîâà êîìáèíèðàíàòà íåîïðåäåëåíîñò íà âúçáóäåíèòå
(B, c) òåðìîâå, ìîæå äà áúäå êîíñåðâàòèâíî îïðåäåëåíà íà 0.003 cm−1. Ñïèñúê
íà åêñïåðèìåíòàëíî íàáëþäàâàíèòå ïðåõîäè ìîæå äà áúäå íàìåðåí â äîïúë-
íèòåëíèòå ìàòåðèàëè êúì [86].

Çà 39K85Rb ñà ïîëó÷åíè 86 òåðìà (ñ J ∈ [22, 61]), îò êîèòî 6 ïðèíàäëåæàò íà
c3Σ+ ñúñòîÿíèåòî. 75 òåðìà íà B1Π âå÷å ñà áèëè íàáëþäàâàíè â [25]. Íå áåøå
âúçìîæíî äà ñå íàáëþäàâà ïúëíîòî ðàçöåïâàíå íà ëèíèèòå íà ÑÔÑ çà òîçè
èçîòîïîëîã, à ñàìî ðàçøèðÿâàíå èì (Ôèãóðà 3.11, ãîðåí ðåä). Øèðî÷èíèòå
íà 11 ëèíèèòå, ïîêàçâàùè òàêîâà ðàçøèðÿâàíå, áÿõà èçìåðåíè. Çà 39K87Rb ñà
ïîëó÷åíè 82 òåðìà (îòíîâî ñ J ∈ [22, 61]), îò êîèòî 4 ïðèíàäëåæàò íà c3Σ+

ñúñòîÿíèåòî. Ðàçöåïâàíåòî íà 6 ëèíèè, âñÿêà íà ïî 4 ñâðúõôèíè êîìïîíåíòè
áåøå íàáëþäàâàíî â ñïåêòðèòå (Ôèãóðà 3.11, äîëåí ðåä). Ïîçèöèÿòà íà âñÿêà
êîìïîíåíòà íà ÑÔÑ áåøå èçïîëçâàíà ïî-êúñíî â àíàëèçà, êîãàòî áåøå âçåò
ïðåäâèä ÿäðåíèÿò ñïèí. Çà íà÷àëíèÿ ôèò, êúäåòî ñå âçåìàò ïðåäâèä ñàìî
åôåêòèòå íà ôèíà ñòðóêòóðà, ñå èçïîëçâà ñàìî öåíòðàëíàòà ÷åñòîòà íà ÑÔÑ.
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Q(44)
Q(45)

Q(46)
Q(47)

Q(48)

Q(49)

Q(39)

Q(40)*

Q(41)

Q(42)*

Q(43)

39K85Rb

39K87Rb

Ôèãóðà 3.11: Íà ãîðíèÿ ðåä ñà ïîêàçàíè ôîðìèòå íà ëèíèèòå íà 39K85Rb çà
B1Π(v′ = 2, J ′) − X1Σ(v′′ = 0, J ′′) ïðåõîäèòå, çà êîèòî ñå íàáëþäàâà ðàçøè-
ðÿâàíå ïîðàäè ñïèí-îðáèòàëíîòî è Ôåðìè êîíòàêòíîòî âçàèìîäåéñòâèÿ. Íà
äîëíèÿ ðåä ñà ïîêàçàíè ôîðìèòå çà íÿêîè îò ëèíèèòå íà 39K87Rb, ïîêàçâàùè
÷àñòè÷íî ðàçöåïâàíå. Âñè÷êè ñïåêòðè ñà îò ÑÍÄÎÐ, îñâåí Q(40) è Q(42) çà
39K87Rb (ìàðêèðàíè ñúñ *), êîèòî ñà îò íàñèòåíàòà ñïåêòðîñêîïèÿ.
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Ãëàâà 4

Ðåçóëòàòè è äèñêóñèÿ

Ðåçþìå íà òåîðåòè÷íèÿ ìîäåë áåøå ïðåäñòàâåíî â ãëàâà 2, êúäåòî êðàéíèÿò
ðåçóëòàò áåøå åäíà êâàäðàòíà ìàòðèöà, êîÿòî çàâèñè îò íÿêîëêî ìîëåêóëíè
ïàðàìåòúðà, äîêàòî åêñïåðèìåíòàëíèòå òåõíèêè è íàëè÷íèòå îò òÿõ äàííè
áÿõà îáÿñíåíè è ïðåäñòàâåíè â ãëàâà 3. Â òàçè ãëàâà ùå áúäàò ïðåäñòàâåíè è
äèñêóòèðàíè êðàéíèòå ðåçóëòàòè îò íåëèíåéíè ôèò. Ïîâå÷å èíôîðìàöèÿ çà
ñàìèÿ ÷èñëåí ìåòîä, êîéòî ñå ïðèëàãà, è âñè÷êè îñòàíàëè ïîäðîáíîñòè ìîæå
äà ñå íàìåðè â ãëàâà 9 îò äèñåðòàöèÿòà.

4.1 Èçîòîïîëîãúò 39K87Rb

Çà èçîòîïîëîãà 39K87Rb, íàé-äîáðèòå ïàðàìåòðè îò ÷èñëåíèÿ ôèò ñà äàäåíè
â òàáëèöà 4.1. Òå âúçïðîèçâåæäàò åêñïåðèìåíòàëíèòå äàííè ñúñ ñòàíäàðòíî
îòêëîíåíèå îò 0.0014 cm−1, êîåòî å ïî-ìàëêî îò îöåíåíàòà åêñïåðèìåíòàëíà
íåîïðåäåëåíîñò îò 0.003 cm−1. Â ðàçäåë 3.8 áåøå ñïîìåíàòî, ÷å íåîïðåäåëå-
íîñòèòå íà åêñïåðèìåíòàëíèòå ñòîéíîñòè íà B è c òåðìîâåòà ñà îïðåäåëåíè,
áàçèðàéêè ñå íà ñðåäíîêâàäðàòè÷íàòà ãðåøêà çà ïðåõîäèòå â íàøèòå åêñïåðè-
ìåíòàëíè ñïåêòðè (îêîëî 0.001 cm−1) è îöåíåíèòå íåîïðåäåëåíîñòè íà òåðìî-
âåòå íà îñíîâíîòî ñúñòîÿíèå (îêîëî 0.003 cm−1) îò [23]. Î÷åâèäíî ïîòåíöèàë-
íàòà êðèâà íà îñíîâíîòî ñúñòîÿíèå íà 39K85Rb îò [23], ïðåäâèæäà åíåðãèèòå
íà òåðìîâåòå ïî-òî÷íî. Íà ôèãóðà 4.1 ñà ïîêàçàíè èç÷èñëåíèòå êîìïîíåíòè
íà ÑÔÑ ñïðÿìî öåíòðàëíèòå ïîçèöèè íà ÑÔÑ, êàòî ôóíêöèÿ íà J çà B1Πf

ñúñòîÿíèåòî. Åêñïåðèìåíòàëíèòå äàííè ñà îáîçíà÷åíè ñ `X'. Íà ôèãóðà 4.2 ñà
ïîêàçàíè ðåçèäþàëèòå íà òåðìîâåòå êàòî ôóíêöèÿ íà J . Âèæäà ñå, ÷å òå íå
ñà ðàçïðåäåëåíè ñëó÷àéíî îêîëî íóëåâàòà ëèíèÿ è ÷å íàïîäîáÿâà íà êóáè÷íà
çàâèñèìîñò. Ïî âðåìå íà èçñëåäâàíåòî íèå ñå îãðàíè÷àâàõìå äî ïðèáëèæåíèÿ
îò âòîðè ðåä â ìåòîäà íà åôåêòèâíèÿ Õàìèëòîíèàí. Îáèêíîâåíî ïî-âèñîêèòå
öåíòðîáåæíè ïîïðàâêè, çàïî÷âàò äà èãðàÿò ñúùåñòâåíà ðîëÿ, çà ïî-ãîëåìè
ñòîéíîñòè íà J . Íî, âúïðåêè ÷å ñå îïèòàõìå äà âêëþ÷èì ïîïðàâêà îò òðåòè
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B1Π(v = 2) c3Σ(v0)

E 15163.8863(16) 15187.19(36)

B 0.0323594(18) 0.01760(40)

D 3.799(41)× 10−8 −0.75(11)× 10−6

q 1.36(32)× 10−6

λ 0.4620(48)

γ 0.00386(20)

η 0.4845(10)

K1 0.0205(12)

Òàáëèöà 4.1: Ìîëåêóëíè êîíñòàíòè è êîåôèöèåíòè íà âçàèìîäåéñòâèå íà
B1Π(v = 2) è c3Σ+(v0) ñúñòîÿíèÿòà â 39K87Rb. Âñè÷êè ñòîéíîñòè ñà äàäåíè
â cm−1.

ðåä H[J(J + 1) − Ω2]3 â ìîäåëà, òàçè êóáè÷íà òåíäåíöèÿ íå ìîæåøå äà áúäå
ïðåìàõíàòà. Òîâà å ñúùî è ïðè÷èíà äà ñå ñ÷èòà, ÷å ïðèáëèæåíèåòî îò âòîðè
ðåä å äîñòàòú÷íî â íàøèÿ ñëó÷àé. Îíàçè ÷àñò îò ãðàôèêàòà íà ðåçèäþàëèòå,
çà ïî-ãîëåìè ñòîéíîñòè íà J , ìîæå äà ñå îáÿñíè ñ íàëè÷èåòî íà ñëåäâàù öåí-
òúð íà ïåðòóðáàöèÿ îêîëî J ′ = 70, êîéòî ñúùî áåøå ÷àñòè÷íî íàáëþäàâàí â
ñïåêòðèòå, íî íå áåøå îò÷åòåí â ìîäåëà. Êîðåëàöèîííàòà ìàòðèöà íà ïàðàìåò-
ðèòå å äàäåíà â òàáëèöà 4.2. Çàåäíî ñ íåîïðåäåëåíîñòèòå íà ïàðàìåòðèòå, òÿ
ñå èç÷èñëÿâà ïî ñòàíäàðòåí íà÷èí, äîáðå îïèñàí â ãëàâà 15.6 íà ðåôåðåíöèÿ
[87]. Èìà ãîëÿìà êîðåëàöèÿ ìåæäó ìîëåêóëíèòå ïàðàìåòðè EΠ, BΠ è DΠ, íî
ïðè îïèò äà ñå èçêëþ÷è DΠ íàïðèìåð, êà÷åñòâîòî íà êðàéíàòà ðåçóëòàò ñå
âëîøàâà çíà÷èòåëíî, à ðåçèäþàëèòå çà ïî-ãîëåìè ñòîéíîñòè íà J ñå óâåëè÷àò
äàëå÷ èçâúí åêñïåðèìåíòàëíèòå íåîïðåäåëåíîñòè. Ñèòóàöèÿòà ñúñ c3Σ+ ñúñ-
òîÿíèåòî íå å ñúâñåì ñúùàòà, çàùîòî èìà ïî-ìàëêî íàëè÷íè åêñïåðèìåíòàëíè
äàíèè çà íåãî. Íî àêî ñå çàïàçè DΣ, ôèòúò ñòàâà ìàëêî ïî-äîáúð.

4.2 Èçîòîïîëîãúò 39K85Rb

Çà 39K85Rb, êúäåòî IK = 3/2 è IRb = 5/2, â çàâèñèìîñò îò òîâà äàëè äîìè-
íèðàùîòî ÿäðî ùå áúäå êàëèåâîòî èëè ðóáèäèåâîòî, ñå î÷àêâà äà èìà ÷åòèðè
èëè øåñò êîìïîíåíòà íà ÑÔÑ, ñúîòâåòíî. Çà ñúæàëåíèå, ñàìî ðàçøèðåíèå
íà ëèíèèòå áåøå íàáëþäàâàíî çà 39K85Rb è áðîÿò íà êîìïîíåíòèòå íà ÑÔÑ
íå áåøå âèäèì. Ïî-êúñíî ùå áúäàò äàäåíè àðãóìåíòè, ÷å âçàèìîäåéñòâèåòî
ñ êàëèåâîòî ÿäðî å ìíîãî ñëàáî è ÷å Ôåðìè êîíòàêòíîòî âçàèìîäåéñòâèå ñ
ðóáèäèåâîòî ÿäðî äîìèíèðà. Êîãàòî âçåìåì ðóáèäèåâîòî ÿäðî ñ IRb = 5/2,
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

EΠ BΠ DΠ EΣ BΣ DΣ η λ γ K1 q

EΠ 1.00 −0.93 −0.87 −0.16 0.16 0.16 0.17 −0.16 0.08 −0.04 −0.04
BΠ −0.93 1.00 0.97 0.05 −0.05 −0.05 −0.15 0.07 0.02 −0.01 −0.05
DΠ −0.87 0.97 1.00 0.05 −0.06 −0.06 −0.11 0.06 0.04 −0.02 0.04

EΣ −0.16 0.05 0.05 1.00 −1.00 −0.98 0.02 0.78 −0.39 0.17 0.09

BΣ 0.16 −0.05 −0.06 −1.00 1.00 1.00 −0.01 −0.78 0.31 −0.16 −0.08
DΣ 0.16 −0.05 −0.06 −0.98 1.00 1.00 0.00 −0.76 0.22 −0.14 −0.08
η 0.17 −0.15 −0.11 0.02 −0.01 0.00 1.00 −0.14 −0.16 −0.10 0.04

λ −0.16 0.07 0.06 0.78 −0.78 −0.76 −0.14 1.00 −0.30 0.08 −0.03
γ 0.08 0.02 0.04 −0.39 0.31 0.22 −0.16 −0.30 1.00 −0.21 −0.09
K1 −0.04 −0.01 −0.02 0.17 −0.16 −0.14 −0.10 0.08 −0.21 1.00 0.06

q −0.04 −0.05 0.04 0.09 −0.08 −0.08 0.04 −0.03 −0.09 0.06 1.00


Òàáëèöà 4.2: Êîðåëàöèîííàòà ìàòðèöà çà ìîëåêóëíèòå ïàðàìåòðè íà 39K87Rb.
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Ôèãóðà 4.1: Íàáëþäàâàíè è èç÷èñëåíè êîìïîíåíòè íà ÑÔÑ çà f íèâàòà íà
B1Π ñúñòîÿíèåòî â 39K87Rb, ñïðÿìî öåíòúðà íà ñúîòâåòíàòà ÑÔÑ.
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Ôèãóðà 4.2: Ðåçèäþàëè íà åíåðãèèòå íà òåðìîâåòå çà 39K87Rb, êàòî ôóíêöèÿ
íà ðîòàöèîííîòî êâàíòîâî ÷èñëî (J).

ñúîòâåòíàòà ìàòðèöà çà äèàãîíàëèçèðàíå å ñ ðàçìåð 30 × 30. Çà ïúëíîòà èç-
âúðøèõìå ñúùî òàêà è ôèò, ïðè ïðåäëîæåíèåòî, ÷å îñíîâíîòî Ôåðìè êîíòàê-
òíî âçàèìîäåéñòâèå å ñ êàëèåâîòî ÿäðî (IK = 3/2 è ìàòðèöà ñ ðàçìåð 20×20).
Ñóðîâèòå åêñïåðèìåíòàëíè äàííè çà òîçè èçîòîïîëîã, ñå ñúñòîÿò îò 11 øèðèíè
íà ëèíèè è 86 åíåðãèè íà òåðìîâå. Òúé êàòî ñà íàëè÷íè ñàìî åêñïåðèìåíòàë-
íèòå øèðèíè íà ëèíèè, òå ñå ñðàâíÿâàò ñ èç÷èñëåíè òàêèâà. Ïîñëåäíèòå ñå
ïîëó÷àâàò êàòî ñå äîáàâè àïàðàòíàòà ôóíêöèÿ êúì âñÿêà èç÷èñëåíà ñòîéíîñò
íà êîìïîíåíòèòå îò ÑÔÑ. Àïàðàòíàòà ôóíêöèÿ å äåôèíèðàíà ÷ðåç êóáè÷åí
ñïëàéí, ïðèëîæåí âúðõó ôîðìàòà íà íåïåðòóðáèðàíà ëèíèÿ íà B1Π. Ïî òî-
çè íà÷èí ïðåäïîëàãàìå, ÷å ðàçøèðåíèåòî ïîðàäè âòîðîòî ÿäðî íå íàäâèøàâà
àïàðàòíàòà ôóíêöèÿ.

Íàé-äîáðèòå ïàðàìåòðè ïîëó÷åíè îò íåëèíåéíèÿ ôèò çà èçîòîïîëîãà 39K85Rb,
ñà äàäåíè â òàáëèöà 4.3. Ïúðâî áåøå èçâúðøåí ôèò, ïðèåìàéêè ÷å ðóáèäèåâî-
òî ÿäðî èìà äîìèíèðàù åôåêò, à ñëåä òîâà è ñ êàëèåâîòî ÿäðî. Ìîëåêóëíèòå
ïàðàìåòðè, îïèñâàùè ôèíàòà ñòðóêòóðà â äâàòà ñëó÷àÿ, ñà ïðàêòè÷åñêè åä-
íàêâè. Åäèíñòâåíî êîíñòàíòàòà íà ÑÔÑ K1 å ðàçëè÷íà: 0.00560(12) cm−1 çà
ðóáèäèÿ è 0.00907(20) cm−1 çà êàëèÿ. È ïðè äâåòå ïðåäïîëîæåíèÿ ñðåäíîêâàä-
ðàòè÷íîòî îòêëîíåíèå íà ïîçèöèèòå íà ëèíèèòå å 0.0022 cm−1 à çà øèðèíèòå
íà ëèíèèòå: 0.0006 cm−1 (≈ 20 MHz). Íà ôèãóðà 4.3 ñà ïîêàçàíè íàáëþäàâà-
íèòå è èç÷èñëåíèòå øèðèíè íà ëèíèèòå êúì B1Πf íèâàòà, çà ñëó÷àÿ, êîãàòî
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B1Π(v = 2) c3Σ(v0)

E 15164.4343(15) 15193.86(35)

B 0.0325917(18) 0.01678(35)

D 3.790(42)× 10−8 −0.994(75)× 10−6

q 1.20(33)× 10−6

λ −0.2407(34)
γ 0.00971(8)

η 0.4707(12)

K1 0.00560(12)[Rb]

0.00907(20)[K]

Òàáëèöà 4.3: Ìîëåêóëíè êîíñòàíòè è êîåôèöèåíòè íà âçàèìîäåéñòâèå íà
B1Π(v = 2) è c3Σ+(v0) ñúñòîÿíèÿòà â 39K85Rb. Âñè÷êè ñòîéíîñòè ñà äàäåíè
â cm−1.

ÑÔÑ å ìîäåëèðàíà ñ ÿäðîòî íà ðóáèäèÿ. Íà ôèãóðà 4.4 ñà ïîêàçàíè ðåçèäþ-
àëèòå íà òåðìîâåòå êàòî ôóíêöèÿ íà J . Â ñðàâíåíèå ñúñ ñëó÷àÿ çà 39K87Rb
(ôèãóðà 4.2), îòíîâî ñå íàáëþäàâà ñúùàòà êóáè÷íà òåíäåíöèÿ, íî ñ ëåêî ïî-
ðàçïðúñíàòè ñòîéíîñòè â îáëàñòòà íà ïåðòóðáàöèÿ. Òàçè òåíäåíöèÿòà, îòíîâî
ñå îáÿñíÿâà ñúñ ñëåäâàùèÿ öåíòúð íà ïåðòóðáàöèÿ îêîëî J ′ = 70. Êîðåëàöè-
îííàòà ìàòðèöà íà ïàðàìåòðèòå å äàäåíà â òàáëèöà 4.4. Ñèòóàöèÿòà å ïîäîáíà
íà òàçè ñ 39K87Rb.

4.3 Äèñêóñèÿ

Ïàðàìåòðè íà ôèíàòà ñòðóêòóðà

Çà äà ñå îïèøå ðîòàöèîííàòà è ôèíàòà ñòðóêòóðà íà (B−c) êîìïëåêñà, â ìîäå-
ëà áÿõà âêëþ÷åíè äåñåò ìîëåêóëíè ïàðàìåòúðà (áåç K1): EΠ, BΠ, DΠ, EΣ, BΣ,
DΣ, η, λ, γ è q. EΠ, èçïîëçâàíà â ôèòà, âñúùíîñò å ïðèìîâàíàòà êîíñòàíòà â
óðàâíåíèå (5.73, äèñåðòàöèÿ), íî çà B1Π ñúñòîÿíèåòî

E ′
Π = EΠ +BΠ

〈
L2
⊥
〉
Π
+DΠ

〈
L2
⊥
〉2
Π
. (4.1)

Ñëåäîâàòåëíî ïàðàìåòúð èçïîëçâàí âúâ ôèòà, å ñóìà îò åëåêòðîííàòà è âèá-
ðàöèîííàòà åíåðãèÿ íà (B1Π, vB = 2), ïëþñ äâå ìàëêè êîðåêöèè, ïîðîäåíè îò
íåíóëåâèÿ åëåêòðîíåí îðáèòàëåí ìîìåíò, ïåðïåíäèêóëÿðåí íà ìåæóäåðíàòà
îñ. Ïîðàäè ñúùàòà ïðè÷èíà ðîòàöèîííàòà êîíñòàíòà BΠ, å êîðèãèðàíà . Òÿ ñå
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

EΠ BΠ DΠ EΣ BΣ DΣ η λ γ K1 q

EΠ 1.00 −0.93 −0.87 −0.09 0.09 0.09 0.09 −0.09 0.07 0.03 0.01

BΠ −0.93 1.00 0.97 0.03 −0.03 −0.02 −0.02 0.08 −0.07 −0.03 −0.11
DΠ −0.87 0.97 1.00 0.05 −0.05 −0.05 0.04 0.09 −0.04 −0.03 −0.01
EΣ −0.09 0.03 0.05 1.00 −1.00 −1.00 0.05 0.54 0.12 −0.12 0.11

BΣ 0.09 −0.03 −0.05 −1.00 1.00 1.00 −0.06 −0.55 −0.15 0.12 −0.11
DΣ 0.09 −0.02 −0.05 −1.00 1.00 1.00 −0.08 −0.56 −0.18 0.13 −0.11
η 0.09 −0.02 0.04 0.05 −0.06 −0.08 1.00 0.00 0.30 0.02 0.02

λ −0.09 0.08 0.09 0.54 −0.55 −0.56 0.00 1.00 −0.07 −0.19 −0.06
γ 0.07 −0.07 −0.04 0.12 −0.15 −0.18 0.30 −0.07 1.00 −0.11 0.06

K1 0.03 −0.03 −0.03 −0.12 0.12 0.13 0.02 −0.19 −0.11 1.00 0.01

q 0.01 −0.11 −0.01 0.11 −0.11 −0.11 0.02 −0.06 0.06 0.01 1.00


Òàáëèöà 4.4: Êîðåëàöèîííàòà ìàòðèöà çà ìîëåêóëíèòå ïàðàìåòðè íà 39K85Rb.
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Ôèãóðà 4.3: Íàáëþäàâàíè è èç÷èñëåíè øèðèíè íà ïðåõîäèòå êúì B1Πf (v = 2)
ñúñòîÿíèåòî, ñà ïðåäñòàâåíè êàòî ôóíêöèÿ íà J çà 39K85Rb.
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Ôèãóðà 4.4: Ðåçèäþàëè íà åíåðãèèòå íà òåðìîâåòå çà 39K85Rb, êàòî ôóíêöèÿ
íà ðîòàöèîííîòî êâàíòîâî ÷èñëî (J).

äàâà îò
B′

Π = BΠ + 2DΠ

〈
L2
⊥
〉
Π
, (4.2)

ïîäîáíî íà ïðèìîâàíàòà êîíñòàíòà â óðàâíåíèå (5.74, äèñåðòàöèÿ). DΠ å öåí-
òðîáåæíàòà ïîïðàâêà íà ñúùîòî ñúñòîÿíèå. Àíàëîãè÷íè ðàçñúæäåíèÿ ñå îò-
íàñÿò è çà EΣ, BΣ è DΣ íà c ñúñòîÿíèåòî. Ìîëåêóëíèòå êîíñòàíòè çà äâàòà
èçîòîïîëîãà áÿõà îïðåäåëåíè íåçàâèñèìî. Ðåøèõìå, ÷å òîâà å ïîäõîäÿùèÿò
íà÷èí íà òîçè åòàï, ñ îãðàíè÷åí áðîé åêñïåðèìåíòàëíè íàáëþäåíèÿ. Âúïðå-
êè òîâà, âúçìîæíî å äà ñå ïðîâåðè äàëè îòíîøåíèÿòà ìåæäó ðîòàöèîííèòå
êîíñòàíòè è öåíòðîáåæíèòå ïîïðàâêè, ìîãàò äà áúäàò ñêàëèðàíè ñúñ ñúîò-
íîøåíèåòî íà ðåäóöèðàíèòå ìàñè ρ =

√
µ1/µ2: B2/B1 = ρ2 è D2/D1 = ρ4,

êúäåòî èíäåêñèòå 1 è 2 ñå îòíàñÿò ñúîòâåòíî çà 39K85Rb è 39K87Rb. Â íàñòî-
ÿùèÿ ñëó÷àé ρ ≈ 0.996378 [88]. Çà B1Π ñúñòîÿíèåòî, B2/B1 = 0.992871(78) è
ρ2 = 0.992771, êîåòî äàâà ðàçëèêà îò 1.3σ. Ñúîòíîøåíèåòî íà öåíòðîáåæíèòå
ïîïðàâêè å D2/D1 = 1.002(15) è ρ4 = 0.986, êîåòî å ðàçëèêà îò 1.1σ. Ñëåäîâà-
òåëíî çà B ñúñòîÿíèåòî òåçè âðúçêè ìîãàò äà ñå ñ÷èòàò çà èçïúëíåíè. Çà c3Σ+

îáà÷å, ñúîòíîøåíèåòî íà ðîòàöèîííèòå êîíñòàíòè å B2/B1 = 1.049(30), êîåòî å
íà 1.9σ ðàçñòîÿíèå îò î÷àêâàíàòà ñòîéíîñò çà ρ2. Êîíñòàíòèòå çà öåíòðîáåæ-
íèòå ïîïðàâêè, ïúê ñà ñ îáðàòíè, îòðèöàòåëíè çíàöè, íàé-âåðîÿòíî ïîðàäè
ïî-ìàëêèÿ áðîé íàëè÷íè åêñïåðèìåíòàëíè äàííè çà c ñúñòîÿíèåòî. Ñëåäîâà-
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òåëíî òå ñå îòêëîíÿâàò îò ñâîÿ îðèãèíàëåí ôèçè÷åí ñìèñúë è ñëóæàò ñàìî
êàòî åôåêòèâíè ïàðàìåòðè âúâ ôèòà.

Åôåêòúò îò Ëàìáäà óäâîÿâàíåòî âúðõó B1Π ñúñòîÿíèåòî ñå îïèñâà ñ èçðàçà
qJ(J + 1). ßâíèÿò âèä íà ïàðàìåòúðúò q, å äàäåí â óðàâíåíèå (5.54, äèñåðòà-
öèÿ), ïðè ÷èåòî èç÷èñëÿâàíå ñå âçåìàò ïðåäâèä ðîòàöèîííè âçàèìîäåéñòâèÿ
îò âòîðè ïîðÿäúê íà B1Π ñ A1Σ+ è C1Σ+. Êðàéíàòà ñòîéíîñò íà ïàðàìåòúðà
q å ìíîãî ìàëêà (âèæ òàáëèöèòå 4.1 è 4.3). Â äåéñòâèòåëíîñò, ðàçöåïâàíåòî
ìåæäó e è f êîìïîíåíòèòå, áåøå îòêðèòî åäâà â êðàÿ íà èçñëåäâàíåòî, êî-
ãàòî áÿõà íà÷åðòàíè ðåçèäþàëèòå. Òàêîâà ìàëêî ðàçöåïâàíå ñå íàáëþäàâà â
àíàëîãè÷íèòå B1Π ñúñòîÿíèÿ íàïðèìåð íà: NaK [75] è NaRb [76].

Êîíñòàíòèòå íà ñïèí-îðáèòàëíî, ñïèí-ñïèí è ñïèí-ðîòàöèîííî âçàèìîäåéñ-
òâèå - η, λ è γ, êàêòî å ïîêàçàíî â ðàçäåë 4.7.2 â äèñåðòàöèÿòà, âñè÷êè âêëþ÷-
âàò åôåêòè îò ïúðâè è âòîðè ïîðÿäúê

η = η(1) + η(2), (4.3)

λ = λ(1) + λ(2), (4.4)

γ = γ(1) + γ(2), (4.5)

êúäåòî ÿâíèÿ âèä íà ÷ëåíîâåòå îò ïúðâè ïîðÿäúê å äàäåí â óðàâíåíèÿ (5.64,
4.104, 4.106, äèñåðòàöèÿ). Êðàéíàòà ñòîéíîñò íà ñïèí-ðîòàöèîííàòà êîíñòàíòà-
òà γ, ìîæå äà áúäå ñðàâíåíà ñúñ òàçè îò [29], âúïðåêè ÷å àíàëèçúò òàì âêëþ÷âà
ñàìî ïúðâèòå 14 âèáðàöèîííè íèâà íà c3Σ+ ñúñòîÿíèåòî. Íàñêîðî ñúùèòå åê-
ñïåðèìåíòàëíè äàííè áÿõà àíàëèçèðàíè îòíîâî â ðàìêèòå íà íîâ ìîäåë íà
ñâúðçàíè êàíàëè [62], êúäåòî ab initio èç÷èñëåíèÿòà ïðåäîñòàâÿò ëèïñâàùèòå
R-çàâèñèìè ìàòðè÷íè åëåìåíòà. Â òàáëèöà III îò [29] v′c = 0 γ = 0.00166(4)
cm−1, ñ èçðàçåíî íàìàëåíèå ïðè íàðàñòâàíå íà vc. Ðèñêîâàíî å äà ñå åêñòðà-
ïîëèðà òàçè ñòîéíîñò äî vc = 37 − 40, êîåòî å íàé-âåðîÿòíèÿò ïåðòóðáàîð íà
vB = 2 â B ñúñòîÿíèåòî. Â [62] ñïèí-ðîòàöèîííà êîíñòàíòà îò ïúðâè ïîðÿ-
äúê å 3.3× 10−4 cm−1, íî êúì íåÿ òðÿáâà äà ñå äîáàâÿò ïîïðàâêèòå îò âòîðè
ðåä, êîèòî ñà 2-3 ïúòè ïî-ãîëåìè. Âúïðåêè òîâà, òåçè ñòîéíîñòè ñà çíà÷è-
òåëíî ïî-ìàëêè îò îíåçè â íàøèÿ àíàëèç: γ = 0.00970(7) cm−1 çà 39K85Rb è
γ = 0.00386(20) cm−1 çà 39K87Rb.

Â [29] ñå äàâà îöåíêà çà ñïèí-ñïèí âçàèìîäåéñòâèåòî, ϵ = −0.469(2) cm−1

(Àìèî èçïîëçâà ðàçëè÷íà íîòàöèÿ çà òîçè ïàðàìåòúð). Ïîðÿäúêúò å ñúùèÿò
êàòî òîçè íà λ îò òàáëèöà 4.3. Çà 39K87Rb çíàêúò å îáðàòåí, êîåòî ñå îêàçà îò
ñúùåñòâåíî çíà÷åíèå çà íàñòîÿùèòå åêñïåðèìåíòàëíè íàáëþäåíèÿ.

Ñïèí-îðáèòàëíîòî âçàèìîäåéñòâèå îò ïúðâè ïîðÿäúê, å ñðåäíàòà ñòîéíîñò
íà èçâúí äèàãîíàëíàòà ñïèí-îðáèòàëíà ôóíêöèÿ ⟨vB|ξBc(R)|vc⟩. Â ðåôåðåíöèÿ
[62] å ïóáëèêóâàíà òåîðåòè÷íà ôóíêöèÿ çà ξBc(R), êîÿòî ìîæå äà ñå èçïîëçâà
çà îöåíêà íà ñòîéíîñòòà íà η(1). Â ñúùàòà ñòàòèÿ àâòîðèòå ïðåäñòàâÿò ïîäîá-
ðåí ïîòåíöèàë çà c3Σ+ ñúñòîÿíèåòî, èçïîëçâàéêè íèñêîâèáðàöèîííèòå åêñïå-
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ðèìåíòàëíè äàííè îò [29]. Â ðåôåðåíöèÿ [61] ìîæå äà ñå íàìåðè àäèàáàòíà ïî-
òåíöèàëíà êðèâà çà B1Π ñúñòîÿíèåòî, áàçèðàíà íà åêñïåðèìåíòàëíè äàííè îò
[35]. Ab initio èç÷èñëåíèÿ íà ïîòåíöèàëíèòå êðèâè íà B1Π è c3Σ+ ñúñòîÿíèÿòà,
ñúùî ñà äîêëàäâàíè â [53, 63]. Îöåíêèòå çà η(1) áàçèðàíè íà òåçè òðè äâîéêè
ïîòåíöèàëè ñà 3.7 cm−1(PECs îò [61, 62]), 0.32 cm−1 (PECs îò [63]) è -0.12 cm−1

(PECs îò [53]). Ïîòåíöèàëúò çà B ñúñòîÿíèåòî îò [61], ñëåäâà äà ñå ñ÷èòà çà
íàé-òî÷íèÿ äîñåãà, âúïðåêè ÷å c ñúñòîÿíèåòî [62] èìà ìíîãî ñòðúìííà îòáëúñ-
êâàùà ÷àñò, êîåòî âîäè äî íàäöåíÿâàíå íà ïðåïîêðèâàíåòî ñ vB = 2 íèâîòî â
B1Π ñúñòîÿíèåòî. Ñòîéíîñòèòå íà η(1) îò ab initio ïîòåíöèàëèòå èçãëåæäàò ïî-
ñúãëàñóâàíè, êàòî îòêëîíåíèÿòà ñà îñíîâíî ïîðàäè ðàçëè÷íîòî ðàçïîëîæåíèå
íà B − c ïðåñè÷àíåòî.

Âñè÷êè ïîñî÷åíè ïî-ãîðå ðàçìèíàâàíèÿ ïîêàçâàò, ÷å ïðèíîñèòå îò âòîðè
ïîðÿäúê êúì ïàðàìåòðèòå íà ôèíàòà ñòðóêòóðà ñúùî ñà âàæíè. Íàìåðåíèòå
ìîëåêóëåí êîíñòàíòè, âúçïðîèçâåæäàò åêñïåðèìåíòàëíî íàáëþäàâàíèòå åíåð-
ãèè â ðàìêèòå íà íåîïðåäåëåíîñòèòå, íî çà äà ñå êàæå ïîâå÷å çà òåõíèÿ ôè-
çè÷åí ñìèñúë, ñà íåîáõîäèìè ïîâå÷å åêñïåðèìåíòàëíè äàííè è èçïîëçâàíå íà
ïî-îáùèÿ ìîäåë íà ñâúðçàíè êàíàëè, êîéòî äà âêëþ÷âà B1Π, c3Σ+ è âåðîÿòíî
C1Σ+ ñúñòîÿíèÿòà.

Ïàðàìåòðè íà ñâðúõôèíàòà ñòðóêòóðà

Ùå çàïî÷íåì äèñêóñèÿòà ñ èçîòîïîëîãà 39K87Rb, ïîðàäè íàáëþäàâàíå íà ÷àñ-
òè÷íî ðàçöåïâàíå íà ñâðúõôèíàòà ìó ñòðóêòóðà. ßäðåíèòå ñïèíîâå ñà IK =
3/2 è IRb = 3/2, è çàðàäè òîâà, êîåòî îò äâåòå ÿäðà äà ñå ïðèåìå, ÷å ùå èìà
äîìèíèðàù åôåêò, ñå î÷àêâà òî äà äîâåäå äî ðàçäåëÿíå íà ëèíèÿ êúì c3Σ+

ñúñòîÿíèåòî, íà ÷åòèðè îñíîâíè êîìïîíåíòè íà ÑÔÑ (ôèãóðà 3.10). ×å íàáëþ-
äàâàíîòî ðàçäåëÿíå ñå äúëæè ãëàâíî íà âçàèìîäåéñòâèåòî ñ ðóáèäèåâîòî ÿäðî
ñëåäâà îò ôàêòà, ÷å ðàçäåëÿíåòî íà ÑÔÑ ñå ïðîìåíÿ çíà÷èòåëíî ïðè ñìÿíàòà
íà èçîòîïà íà ðóáèäèÿ (âæ. ôèãóðà 3.11). Åôåêòúò íà âòîðîòî ÿäðî ÿâíî å ìíî-
ãî ìàëúê è âîäè ñàìî äî ðàçøèðÿâàíå íà êîìïîíåíòèòå íà ÑÔÑ, â ðàìêèòå íà
ðàçäåëèòåëíàòà ñïîñîáíîñò íà åêñïåðèìåíòà. Ïîäîáíà å ñèòóàöèÿòà ñúñ ÑÔÑ
íà c3Σ+ â NaK [75], êúäåòî Ôåðìè êîíòàêòíîòî âçàèìîäåéñòâèåòî ñ ÿäðîòî íà
íàòðèÿ äîìèíèðà íàä òîâà ñ êàëèÿ, êàòî âòîðî âîäè ñàìî äî äîïúëíèòåëíî
ðàçøèðÿâàíå íà îñíîâíèòå êîìïîíåíòè íà ÑÔÑ. Â íàøèÿ ñëó÷àé, íà ôèãóðà
3.10 ìîæå äà ñå ñðàâíè øèðèíàòà íà ëèíèèòå íà êîìïîíåíòèòå íà ÑÔÑ íà c3Σ+

(v′ = 2, J ′ = 40, F1) íèâîòî (170 ± 30 MHz), ñ íåïåðòóðáèðàíèòå ïðåõîäè êúì
B1Π ñúñòîÿíèåòî (îêîëî 90 MHz). Òîâà äîïúëíèòåëíî ðàçøèðÿâàíå íè ïîçâî-
ëÿâà äà îöåíèì ðàçäåëåíèåòî íà êîìïîíåíòèòå íà ÑÔÑ ïîðîäåíî îò âòîðîòî
ÿäðî. Èç÷èñëåíèåòî ñå èçâúðøâà ïî àíàëîãè÷åí íà÷èí, êàêòî ïðè èç÷èñëÿ-
âàíåòî íà øèðèíèòå íà ëèíèèòå çà 39K85Rb. Â ïîñëåäíèÿ ñëó÷àé èìà øåñò
ëèíèè, âñÿêà ïîêðèòà ñ àïàðàòíà ôóíêöèÿ, çà äà ñå ïîëó÷è ïàêåòíàòà ôîðìà
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íà ëèíèÿòà, äîêàòî ñåãà èìà ÷åòèðè ëèíèè. Òàêèâà ÷åòèðè ëèíèè çà J = 40 è
N = J − 1 = 39 íà ôèãóðà 3.10, èìàò êâàíòîâè ÷èñëà F1 = 38.5, 39.5, 40.5, 41.5.
Àêî ðàçäåëèòåëíàòà ñïîñîáíîñò áåøå ïî-ãîëÿìà, âñÿêà ëèíèÿ ùåøå äà áúäå
äîïúëíèòåëíî ðàçäåëåíà íà îùå ÷åòèðè êîìïîíåíòè ñ ðàçëè÷íè ñòîéíîñòè çà
F2; íàïðèìåð òàçè ñ F1 = 41.5 ùå èìà F2 = 40, 41, 42, 43. Îòíîñèòåëíàòà ïîçè-
öèÿ íà F2 êîìïîíåíòèòå, ìîæå äà ñå èç÷èñëè, êàòî ñå èçïîëçâà äèàãîíàëíèÿò
ìàòðè÷åí åëåìåíò íà Ôåðìè êîíòàêòíîòî âçàèìîäåéñòâèå íà âòîðîòî ÿäðî,
äàäåí â óðàâíåíèå (5.92, äèñåðòàöèÿ) çà N = J−1 ñúñòîÿíèåòî, çàùîòî â ïúð-
âî ïðèáëèæåíèå, èìåííî äèàãîíàëíèòå åëåìåíòè íà ïåðòóðáàöèÿòà ùå äàäàò
îòìåñòâàíèÿòî. Ñëåä òîâà, êàòî ñå âçåìàò ïðåäâèä îòíîñèòåëíèòå ïîçèöèè è
àïàðàòíàòà ôóíêöèÿ, ìîæå äà ñå èç÷èñëè øèðèíàòà íà îáùàòà ëèíèÿ. Òîâà ñå
ïðàâè çà ðåäèöà ñòîéíîñòè íà K2 è ñå ïîëó÷àâà òî÷êîâà äèàãðàìà íà øèðè-
íàòà íà ëèíèÿòà êàòî ôóíêöèÿ íà K2. Îòòàì ñå çàêëþ÷àâà, ÷å çà øèðèíà îò
170± 30 MHz, K2 òðÿáâà äà å ðàâíà íà 0.0012± 0.0003cm−1.

Çà äà ñå îïðåäåëè, äàëè åäíî îò ÿäðàòà èìà äîìèíèðàù åôåêò âúðõó ÑÔÑ
çà èçîòîïîëîãà 39K85Rb è êîå å òî, ùå èçïîëçâàìå äîïúëíèòåëíà âðúçêà, êî-
ÿòî ñúùåñòâóâà ìåæäó àòîìíèòå è ìîëåêóëíèòå êîíñòàíòè íà Ôåðìè êîíòàê-
òíîòî âçàèìîäåéñòâèå. Òàêàâà âðúçêà ìîæå äà ñå óñòàíîâè ÷ðåç èçïîëçâàíå
íà ìîëåêóëíè îðáèòàëè. Â äâóàòîìíèòå àëêàëíè ìîëåêóëè, ñàìî äâàòà âúíø-
íè åëåêòðîíà ó÷àñòâàò âúâ âàëåíòíàòà âðúçêà. Äðóãèòå åëåêòðîíè ôîðìèðàò
çàòâîðåíè êîðïóñè îêîëî äâåòå ÿäðà è íå äîïðèíàñÿò êúì îáùèÿ åëåêòðîíåí
ñïèí. Íå å íàøà öåë òóê äà ïîêàçâàìå êàê òåçè ìîëåêóëíè âúëíîâè ôóíêöèè
ñå êîíñòðóèðàò îò àòîìíèòå, ÷ðåç ëèíåéíè êîìáèíàöèè [65, 89]. Ðåçóëòàòèòå
çà ìîëåêóëíèòå îðáèòàëè íà c3Σ+ ñúñòîÿíèåòî ñà:

|0⟩ |11⟩ = 1√
2

[
|σs(1)⟩ |σp0(2)⟩ − |σp0(1)⟩ |σs(2)⟩

]
|α(1)⟩ |α(2)⟩ , (4.6)

|0⟩ |1− 1⟩ = 1√
2

[
|σs(1)⟩ |σp0(2)⟩ − |σp0(1)⟩ |σs(2)⟩

]
|β(1)⟩ |β(2)⟩ , (4.7)

|0⟩ |10⟩ = 1

2

[
|σs(1)⟩ |σp0(2)⟩ − |σp0(1)⟩ |σs(2)⟩

][
|α(1)⟩ |β(2)⟩+ |β(1)⟩ |α(2)⟩

]
,

(4.8)

ñ |Λ⟩ |SΣ⟩ êàòî îáîçíà÷åíèå è êúäåòî |α⟩ (ms = 1/2) è |β⟩ (ms = −1/2) ñà âúë-
íîâèòå ôóíêöèè íà åëåêòðîííèÿ ñïèí çà åäèí åëåêòðîí â ìîëåêóëàòà îòïðàâíà
ñèñòåìà. |σs⟩ = a

∣∣4sK〉+ b
∣∣5sRb

〉
è |σp0⟩ = c

∣∣4pK0 〉+ d
∣∣5pRb

0

〉
ñà ïðîñòðàíñòâå-

íèòå ÷àñòè íà ìîëåêóëíèòå îðáèòàëè, èçðàçåíè êàòî ëèíåéíè êîìáèíàöèè íà
àòîìíèòå, îòíîâî ñïðÿìî ìîëåêóëíàòà ñèñòåìà. Òå ñúùî òàêà ñà îãðàíè÷åíè
îò óñëîâèÿòà çà íîðìàëèçàöèÿ

a2 + 2abS1 + b2 = 1, S1 =
〈
4sK|5sRb

〉
, (4.9)

c2 + 2cdS2 + d2 = 1, S2 =
〈
4pK0 |5pRb

0

〉
, (4.10)
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ñ S1 è S2, èíòåãðàëè íà ïðèïîêðèâàíå.
Çà äà ñå èç÷èñëè K1, äåôèíèðàíà îò óðàâíåíèå (5.83, äèñåðòàöèÿ), òðÿáâà

äà áúäå íàìåðåí ðåäóöèðàíèÿ ìàòðè÷åí åëåìåíò íà îïåðàòîðà. Îò åäíàòà ñòðà-
íà, ÷ðåç èçïîëçâàíåòî íà òåîðåìàòà íà Âèãíåð-Åêàðò, ïðèëîæåíà êúì åäèí îò
ìàòðè÷íèòå åëåìåíòè, èìàìå

⟨0| ⟨10| ζ1
∑
i

s
(1)
q,i δ(R1 − ri) |0⟩ |11⟩

= (−1)q+1−0

(
1 1 1
0 q 1

)√
2.1 + 1(01||ζ1

∑
i

s
(1)
i δ(R1 − ri)||01)

=
1√
2
(01||ζ1

∑
i

s
(1)
i δ(R1 − ri)||01) = K1, (4.11)

êúäåòî åäèíñòâåíàòà íåíóëåâà ñòîéíîñò å çà q = −1, ïîðàäè 3-j ñèìâîëà. Îò
äðóãà ñòðàíà, ìîæåì äà èç÷èñëèì ñàìèÿ ìàòðè÷åí åëåìåíò, ÷ðåç èçïîëçâàíå
íà ìîëåêóëíèòå îðáèòàëè, äàäåíè â (4.6,4.8). Àêî âçåìåì Rb êàòî ïúðâî ÿäðî
è K êàòî âòîðî, êðàåíèÿò ðåçóëòàò ùå áúäå

⟨0| ⟨10|
∑
i

s
(1)
q,i δ(R1 − ri) |0⟩ |11⟩ =

1

2

[
b2
〈
5sRb |δ(R1)| 5sRb

〉
+ 2ab

〈
5sRb

∣∣ δ(R1)
∣∣4sK〉+ a2

〈
4sK

∣∣ δ(R1)
∣∣4sK〉+ c2

〈
4pK0

∣∣ δ(R1)
∣∣4pK0 〉]

−
(
ac

〈
4sK

∣∣ δ(R1)
∣∣4pK0 〉+ bc

〈
5sRb

∣∣ δ(R1)
∣∣4pK0 〉)(bc 〈4pK0 |5sRb

〉
+ ad

〈
5pRb

0 |4sK
〉)

≈ 1

2
b2
〈
5sRb |δ(R1)| 5sRb

〉
, (4.12)

êúäåòî åäèíñòâåíî äîìèíèðàùèÿò ÷ëåí áåøå îñòàâåí, à îñòàíëèòå áÿõà ïðå-
íåáðåãíàòè. Â ñëåäñòâèå íà òîâà, ïîëó÷àâàìå

K1 ≈
1

2
b2ζ1

〈
5sRb |δ(R1)| 5sRb

〉
. (4.13)

Àòîìíàòà êîíñòàíòà íà ñâðúõôèíàòà ñòðóêòóðà íà Ôåðìè êîíòàêòíîòî âçàè-
ìîäåéñòâèå íà 5s 2S1/2 ñúñòîÿíèåòî ñå äåôèíèðà êàòî

ARb = ζ1
〈
5sRb |δ(R1)| 5sRb

〉
. (4.14)

Ñëåäîâàòåëíî, âðúçêàòà ìåæäó ìîëåêóëíàòà è àòîìíàòà êîíñòàíòè ùå èìà
ñëåäíèÿ âèä

K1,Rb ≈
1

2
b2ARb. (4.15)
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A [cm−1] Ìîë. êîíñò. ÑÔÑ [cm−1] a b Àñèìïòîòà

NaK[75] 0.0295 0.0077 0.0105 0.0006 0.84 0.39 (32S)Na+(42P )K

NaK[91] 0.0295 0.0077 0.0103(2) ≤0.0003 0.83 0.28 (32S)Na+(42P )K

Na85Rb[76] 0.0295 0.0338 0.0065 0.00013 0.65 0.28 (32S)Na+(52P )85Rb

K85Rb 0.0077 0.0338 0.0012(3) 0.00560(12) 0.56 0.58 (42S)K+(52P )85Rb

K87Rb 0.0077 0.1140 0.0012(3) 0.0205(12) 0.56 0.60 (42S)K+(52P )87Rb

Òàáëèöà 4.5: Àòîìíè [90] è ìîëåêóëíè êîíñòàíòè çà c3Σ+ ñúñòîÿíèåòî â NaK
[75, 91], Na85Rb [76], K85Rb è K87Rb (òàçè ðàáîòà). Ïîñëåäîâàòåëíîñòòà íà
êîíñòàíòèòå ñúîòâåòñòâà íà ðåäà íà àòîìèòå â ìîëåêóëàòà.

Ïî ïîäîáåí íà÷èí, çà K ÿäðî ñå èçâåæäà, ÷å

K2,K ≈
1

2
a2AK, (4.16)

êúäåòî
AK = ζ2

〈
4sK |δ(R2)| 4sK

〉
. (4.17)

Â òàáëèöà 4.5 å ïðåäñòàâåíà êîëåêöèÿ îò àòîìíè êîíñòàíòè A [90] è åêñïå-
ðèìåíòàëíî îïðåäåëåíè ñòîéíîñòè çà K1 è K2, îïèñâàùè ñâðúõôèíàòà ñòðóê-
òóðà íà c3Σ+ â NaK [75], Na85Rb [76] è KRb (òàçè ðàáîòà). Ñòîéíîñòèòå íà êîå-
ôèöèåíòèòå a è b ñå èç÷èñëÿâàò îò (4.15) è (4.16), ÷ðåç çàìåñòâàíå íà àòîìíèòå
è ìîëåêóëíèòå êîíñòàíòè. È äâàòà êîåôèöèåíòà òðÿáâà äà áúäàò â èíòåðâàëà
[0,1] ñïîðåä íîðìèðîâú÷íîòî óñëîâèå. Òå îïðåäåëÿò ïðèíîñà íà ñúîòâåòíàòà
àòîìíà îðáèòàëà â èçãðàäåíàòà ìîëåêóëíà òàêàâà.

Çà c3Σ+ ñúñòîÿíèÿòà íà NaK è NaRb ïðèíîñúò íà |32S,Na⟩ å äîìèíèðàù,
a = 0.84 è a = 0.65 ñúîòâåòíî. Â KRb ïðèíîñúò íà äâåòå àòîìíè îðáèòàëè
èçãëåæäà ñðàâíèì. Ìîæå äà ñå ïðåäïîëîæè, ÷å ïðè NaK è NaRb, ïîíåæå
c3Σ+ ñúñòîÿíèåòî êîðåëèðà ñ àñèìïòîòà, ïðè êîÿòî Na àòîì å â îñíîâíîòî 32S
ñúñòîÿíèå, òî ïðèíîñúò íà òîâà ñúñòîÿíèå â ìîëåêóëíàòà îðáèòàëà ùå áúäå
äîìèíèðàù. Â KRb, àñèìïòîòè÷íî K àòîì å â îñíîâíîòî 42S ñúñòîÿíèå, íî
ñëåäâàùàòà 42P +52S àñèìïòîòà, å â íåïîñðåäñòâåíà áëèçîñò (âæ. ôèãóðà 2.1)
è òîâà ìîæå äà áúäå ïðè÷èíàòà çà ñèëíîòî ñìåñâàíå íà Rb 52S ñúñòîÿíèåòî.
Ñìÿòàìå, ÷å ñúâðåìåííèòå ab initio èç÷èñëåíèÿ çà ìîëåêóëíàòà ñòðóêòóðà ùå
áúäàò â ñúñòîÿíèå äà îñèãóðÿò íàäåæäíè îöåíêè çà ìîëåêóëíèòå êîíñòàíòè,
êîèòî äà áúäàò ñðàâíåíè ñ åêñïåðèìåíòàëíèòå ðåçóëòàòè îò òàáëèöà 4.5.

Âðúùàìå ñå êúì âúïðîñà, êîe îò ÿäðàòà èìà äîìèíèðàù åôåêò âúðõó
ñâðúõôèíàòà ñòðóêòóðà, ÷ðåç Ôåðìè êîíòàêòíîòî âçàèìîäåéñòâèå. Äîêàòî çà
èçîòîïîëîãà 39K87Rb å ïî-ÿñíî, ÷å ÿäðîòî íà 87Rb ïðåäèçâèêâà ðàçöåïâàíåòî,
à K ÿäðî å îòãîâîðåíî çà ðàçøèðåíèåòî íà âñÿêà ñâðúõôèíà êîìïîíåíòà, òî
çà èçîòîïîëîãà 39K85Rb òîâà íå å òîëêîâà î÷åâèäíî. Âñå ïàê, áè ìîãëî äà ñå
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òâúðäè, ÷å íàé-âåðîÿòíî, ÿäðîòî íà 85Rb èãðàå ãëàâíàòà ðîëÿ, ïîðàäè ñëåä-
íèòå íÿêîëêî ïðè÷èíè: (1) Óðàâíåíèÿòà (4.15,4.16), êîèòî ñâúðçâàò àòîìíè è
ìîëåêóëíè êîíñòàíòè, ñúùî ïîñòàâÿò ãîðíà ãðàíèöà çà ìîëåêóëíàòà êîíñòàí-
òà, àêî ïðåäïîëîæèì, â íàé-ëîøèÿ ñëó÷àé, a èëè b äà ñà ðàâíè íà åäèíèöà; ò.å.
ìîëåêóëíàòà êîíñòàíòà íå ìîæå äà íàäâèøàâà ïîëîâèíàòà îò àòîìíàòà. Èç-
âîäúò íà òåçè âðúçêè ñå îñíîâàâàøå íà èçïîëçâàíåòî íà ìîëåêóëíè îðáèòàëè,
êîèòî ñà ñàìî ïðèáëèæåíèÿ íà ðåàëíèòå, òàêà ÷å íàñòîÿùåòî îãðàíè÷åíèå íå å
àáñîëþòíà ãîðíà ãðàíèöà. Âúïðåêè òîâà, ñ AK = 0.0077 cm−1 è K1,K = 0.00907
cm−1 (âæ. òàáëèöà 4.3) ñëåäâà, ÷å a = 1.53, êîåòî ïðàâè ìíîãî ìàëêî âåðîÿòíî,
K ÿäðî äà äîìèíèðà. (2) Ñúîòíîøåíèåòî ìåæäó àòîìíèòå êîíñòàíòè íà èçî-
òîïèòå íà Rb, A87Rb(5

2S)/A85Rb(5
2S) = 0.1140/0.0337 ≈ 3.38, å ìíîãî áëèçêî

äî ñúîòíîøåíèåòî ìåæäó ìîëåêóëíèòå êîíñòàíòè íà ñâðúõôèíàòà ñòðóêòóðà
îò òàçè ðàáîòà K87Rb(c

3Σ+)/K85Rb(c
3Σ+) = 0.0205/0.0056 ≈ 3.66(22) (êúäåòî

K87Rb(c
3Σ+) å K1 íà K87Rb è àíàëîãè÷íî çà K85Rb). Ïîëó÷åíàòà êîíñòàíòà çà

K85Rb ìîæå äà ñå ìàùàáèðà îò êîíñòàíòàòà çà K87Rb, ÷ðåç ñúîòíîøåíèåòî
íà àòîìíèòå òàêèâà, òàêà ÷å ïðåäïîëîæåíèåòî, ÷å Rb ÿäðî å äîìèíèðàùî â
äâàòà èçîòîïîëîãà, âîäè äî ñúùàòà ñòîéíîñò íà b, êîåòî òðÿáâà è äà ñå î÷àêâà,
òúé êàòî åëåêòðîííàòà âúëíîâà ôóíêöèÿ òðÿáâà äà îñòàíå ïî÷òè íåïðîìåíå-
íà ñïðÿìî ðàçìÿíàòà íà èçîòîïèòå íà Rb. (3) Ïîíåæå åëåêòðîííàòà âúëíîâà
ôóíêöèÿ òðÿáâà äà îñòàíå ïî÷òè íåïðîìåíåíà ñïðÿìî ðàçìÿíàòà íà èçîòîïè-
òå íà Rb, òî ñúùî òàêà, òðÿáâà äà î÷àêâàìå, ÷å K2,K ùå áúäå ïðèáëèçèòåëíî
åäíàêâà çà äâàòà èçîòîïîëîãà. Âúïðåêè òîâà ñòîéíîñòòà K2,K = 0.0012 cm−1,
îöåíåíà çà 39K87Rb, å íÿêîëêî ïúòè ïî-ìàëêà îò ïîëó÷åíàòà K2,K = 0.00907
cm−1 çà 39K85Rb.
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Ãëàâà 5

Îáîáùåíèå è çàêëþ÷åíèÿ

Â òàçè äèñåðòàöèÿ ñà ïðåäñòàâåíè ðåçóëòàòèòå îò ñïåêòðàëíè èçñëåäâàíèÿ íà
ìîëåêóëàòà KRb. Ôîêóñúò å âúðõó êîíêðåòíà îáëàñò íà ïåðòóðáàöèÿ (v′B = 2)
ìåæäó åëåêòðîííèòå B1Π è c3Σ+ ñúñòîÿíèÿ. Ðîòàöèîííèòå òåðìîâå, ïðèíàäëå-
æàùè íà äâåòå ðàçëè÷íè ñúñòîÿíèÿ, ñà ñâúðçàíè ïîðàäè ñèëíî ñïèí-îðáèòàëíî
âçàèìîäåéñòâèå. Äðóãè äâå âçàèìîäåéñòâèÿ íà ôèíàòà ñòðóêòóðà: ñïèí-ñïèí
è ñïèí-ðîòàöèîííî, ñúùî ñå îêàçâàò çíà÷èòåëíè è å íåîáõîäèìî äà ñå âçåìàò
ïðåä âèä. Îñâåí òîâà, â îáëàñòòà íà ïåðòóðáàöèÿ çà íÿêîè ïðåõîäè êúì B1Π
ñúñòîÿíèåòî ñå íàáëþäàâà óøèðÿâàíå íà ëèíèèòå çà èçîòîïîëîãà 39K85Rb è
ðàçöåïâàíå çà 39K87Rb. Òåçè åôåêòè ñå ïðèïèñâàò ãëàâíî íà Ôåðìè êîíòàêò-
íîòî âçàèìîäåéñòâèå, ïîðàäè êîåòî ñå àíàëèçèðà è ñâðúõôèíàòà ñòðóêòóðà.

Â òîâà èçñëåäâàíå å ðàçðàáîòåíà åêñïåðèìåíòàëíà ïîñòàíîâêà è ñà èçïîë-
çâàíè ÷åòèðè ñïåêòðàëíè òåõíèêè. Äâå îò òÿõ - ñïåêòðîñêîïèÿòà íà âúçáóæ-
äàíå ñ äîïúëíèëòåíî ôèëòðèðàíå è ëàçåðíàòà èíäóöèðàíà ôëóîðåñöåíöèÿ, ñå
èçïîëçâàò êàòî äîïúëíèòåëíè, çà äà ñå èäåíòèôèöèðàò íÿêîè îò ïðåõîäèòå.
Îñíîâíèÿò èçòî÷íèê íà äàííè èäâà îò ñïåêòðèòå ñ âèñîêà ðàçäåëèòåëíà ñïî-
ñîáíîñò íà íàñèòåíàòà ñïåêòðîñêîïèÿ è îò âèñîêîñåëåêòèâíàòà ñïåêòðîñêîïèÿ
íà íàñèùàíå ñ äâîåí îïòè÷åí ðåçîíàíñ. Ìîëåêóëèòå KRb ñå ïîëó÷àâàò â ïåù,
êúäåòî ñå ïîñòèãàò îïòèìàëíè ðàáîòíè óñëîâèÿ çà èçâúðøâàíå íà èçìåðâà-
íèÿòà ñ âèñîêà ðàçäåëèòåíà ñïîñîáíîñò è ñâîáîäíè îò Äîïëåðîâî óøèðÿâàíå.
Îáùî 130 ïðåõîäà è 11 øèðèíè íà ëèíèè, ïîêàçâàùè ðàçøèðÿâàíå, çà 39K85Rb,
áÿõà èçìåðåíè è èäåíòèôèöèðàíè. Çà 39K87Rb áÿõà èäåíòèôèöèðàíè 118 ïðå-
õîäà, øåñò îò êîèòî ñà ðàçöåïåíè íà ÷åòèðè êîìïîíåíòà íà ÑÔÑ.

Ìåòîäúò íà åôåêòèâíèÿ Õàìèëòîíèàí å èçïîëçâàí çà òåîðåòè÷åí ïîäõîä.
Òîé âçåìà ïðåäâèä êàêòî ôèíàòà, òàêà è ñâðúõôèíàòà ñòðóêòóðà è å äîñòàòú-
÷åí, çà âúçïðîèçâåæäàíåòî íà åêñïåðèìåíòàëíèòå äàííè â ðàìêèòå íà òåõíèòå
íåîïðåäåëåíîñòè. Ìîäåëúò âêëþ÷âà åäèíàäåñåò ìîëåêóëíè ïàðàìåòúðà, ñòîé-
íîñòèòå íà êîèòî ñå ïîëó÷àâàò ñëåä íåëèíååí ÷èñëåí ôèò. Åäíàêúâ àíàëèç,
íî ïîîòäåëíî, ñå ïðîâåæäà êàêòî çà èçîòîïîëîãà 39K87Rb, òàêà è çà 39K85Rb.
Âúïðåêè ÷å åêñïåðèìåíòúò å ïî-êàòåãîðè÷åí îòíîñíî èçòî÷íèêà íà ñâðúõôè-
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íî ðàçöåïâàíå â 39K87Rb, ò.å. âñëåäñòâèå íà Ôåðìè êîíòàêòíîòî âçàèìîäåñòâèå
ñúñ ÿäðîòî íà 87Rb, òîâà íå å ñëó÷àÿò ñ îñíîâíèÿ èçîòîïîëîã 39K85Rb. Âñå ïàê
àíàëèçúò ïîêàçâà, ÷å íàé-âåðîÿòíî, îòíîâî ÿäðîòî íà 85Rb èìà äîìèíèðàùà
ðîëÿ. Êðàéíèòå ðåçóëòàòè îò òîâà èçñëåäâàíå çà ìîëåêóëíèòå êîíñòàíòè ñå
ïðåäñòàâåíè â òàáëèöè, çàåäíî òåõíèòå íåîïðåäåëåíîñòè. Äèñêóòèðàí å è ôè-
çè÷íèÿò ñìèñúë íà ïîëó÷åíèòå ñòîéíîñòè.

Åäíà áúäåùà ïåðñïåêòèâà å äà ñå èçñëåäâà ñâðúõôèíàòà ñòðóêòóðà íà íàé-
íèñêîòî òðèïëåòíî a3Σ+ ñúñòîÿíèå. Òîâà ìîæå äà áúäå íàïðàâåíî ÷ðåç ñïåê-
òðîñêîïèÿ íà íàñèùàíå ñ äâîåí îïòè÷åí ðåçîíàíñ â Λ-òèï êîíôèãóðàöèÿ, ïðè
êîåòî ñìåñâàíåòî íà B1Π-c3Σ+ ñúñòîÿíèÿòà ñå èçïîëçâà êàòî ìåæäèííî ñòúïà-
ëî. Äðóãà âúçìîæíîñò å îùå ïîâå÷å äà ñå ðàçøèðÿò åêñïåðèìåíòàëíèòå äàííè
çà ïî-ãîëåìè v′ íà B ñúñòîÿíèåòî è äà ñå èçâúðøè ïî-ãëîáàëåí, äåïåðòóðáà-
òèâåí àíàëèç ÷ðåç ìåòîäà íà ñâúðçàíèòå êàíàëè.
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Ãëàâà 6

Ñïèñúê ñ ïóáëèêàöèèòå íà àâòîðúò

Ãëàâíèòå ðåçóëòàòè, ðàçãëåäàíè â òàçè äèñåðòàöèÿ, áÿõà ïóáëèêóâàíè â ñëåä-
íèòå ñòàòèè:

1. V. Stoyanov and A. Pashov. �Investigation on the �ne and hyper�ne structure
of the c3Σ+ state in KRb�. JQSRT 316, 108908 (2024).

2. V. Stoyanov and A. Pashov. �Investigation on the �ne structure of the B1Π−
c3Σ+ complex in KRb�. Journal of Physics: Conference Series 2710, 012036
(2024).
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