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Mg-CO(X1Σ+)体系的冷碰撞动力学∗
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( 2014年 9月 9日收到; 2015年 1月 3日收到修改稿 )

应用量子散射动力学方法, 研究了电场条件下Mg-CO体系的冷碰撞动力学性质, 探索了外电场对碰撞体
系低场追索态的弹性和非弹性截面的影响, 为碱土金属Mg原子感应冷却CO分子提供理论预测.

关键词: Mg-CO体系, 冷碰撞, 感应冷却
PACS: 34.50.–s, 34.50.Cx, 31.15.xv DOI: 10.7498/aps.64.103402

1 引 言

原子的玻色 -爱因斯坦凝聚的实现, 激励了人
们对分子冷却的兴趣. 目前分子冷却方法大致分为
直接和间接冷却两种. 直接冷却是利用激光冷却的
超冷原子气, 通过光缔合或磁场可调Feshbach 共
振 (磁缔合)技术, 实现从超冷原子向超冷分子的转
变, 但仅限于碱金属原子. 间接冷却主要有缓冲气
(He)载带冷却 [1]和时变电/磁场Stark/Zeeman 减
速等 [2]. 间接冷却技术适用的分子种类多, 产生的
冷分子数密度较高, 但仅能使分子冷却至mK级温
度,要达到超冷温度 (<1 mK)还要进一步的蒸发冷
却或感应冷却. 感应冷却 [3]是使预冷分子与超冷

分子/原子气 (冷却剂)共处于一个势阱中, 通过热
接触使分子达到超冷温度. 这一方法已成功应用于
冷却那些散射特性不适宜于蒸发冷却的原子 [4](如
40K)至超冷温度. 虽然实验表明碱金属原子是目
前可以获得的最冷物种, 但由于碱金属原子与分子
的相互作用势普遍具有较深的势阱和强的各向异

性, 且存在电子态的交叉, 导致大的非弹性弛豫速
率, 使用超冷碱金属原子作为冷却剂感应冷却分子

将难以奏效 [5−7].
碱土金属原子由于具有较小的黑体辐射频移、

相当丰富的玻色子和费米子同位素原子、存在长

寿命亚稳态等特征, 以及相对简单的原子能级结
构, 成为继碱金属原子之后重要的冷却原子候选
种类. Magno等 [8]在 2003 年提出了两光子光学黏
团方法, 用两束光将Ca 原子冷却至 123 µK. 2005
年, Malossi 等 [9]采用类似的方法实现了Mg 原子
的冷却. 2008年, Mehlstäubler 等 [10]采用两束285
和 881 nm 激光将Mg原子冷却到亚多普勒温度
50 µK. 因此, 超冷碱土金属原子的获得在实验上
是可能的. 能否用超冷碱土金属原子作为冷却剂感
应冷却分子, 最有希望冷却哪些分子, 感应冷却的
效率如何, 是值得探索的问题.

2011年, Blokland等 [11]在实验上使用斯塔克

减速和抽运转移技术, 产生了平动冷的、处于绝
对基态的CO分子, 使得Mg原子与CO分子的冷
碰撞实验成为可能. 前期工作中 [12], 我们完成了
Mg-CO 体系的相互作用势的构建. 基于以上背景,
本文研究电场条件下碱土金属Mg原子与CO分子
的冷碰撞动力学.
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2 理 论

2.1 Mg-CO体系的Hamiltonian算符

Mg-CO(1Σ+)碰撞体系的Hamiltonian在 Ja-
cobi坐标 (R, θ)下的表示为 (原子单位):

Ĥ =− ~2

2µR

∂2

∂R2
R+

L̂2

2µR2

+ Ĥmon + V (R, θ) , (1)

式中, µ表示体系的约化质量, L̂是体系轨道转动

角动量, V (R, θ)是体系的相互作用势, Ĥmon表示

CO(1Σ+)单体的Hamiltonian,

Ĥmon = bCOn̂
2 + ĤStark, (2)

这里, n是单体分子的转动量子数; bCO = 1.92253

cm−1 [13]是CO分子在基振动态的转动常数, 同位
素 12C16O 是不含核自旋的玻色子; ĤStark是在外

加电场下, CO分子电偶极矩与电场相互作用项,

ĤStark = −Ê · d̂. (3)

CO分子的电偶极距d = 0.1098D [14].

2.2 电场条件下散射方程的解

外场的引入有别于零外场的情形: 一是总角动
量不再是守恒量, 零外场情形常用的总角动量耦合
方案不再适用于存在外场情形的散射方程的求解;
二是散射波函数在无穷远处不趋于零, 零外场常用
的散射渐近条件不再成立. 为此, 我们采用非耦合
角动量表象方案 |nmn⟩ |sms⟩|LML⟩. s为自旋量子

数, mn, ms, ML为相应角动量的投影, ĵ = n̂ + ŝ,
mj = mn +ms. 首先, 在非耦合表象 |nmn⟩ |sms⟩
下对角化单体 Ĥmon:[

CHmonC
−1

]
αβ

= ξαδαβ , (4)

C为渐近能 ξα的本征矢. 体系的渐近缀饰态 |α⟩:

|α⟩ =
∑
i

ci |nmn⟩ |sms⟩. (5)

进一步, 以分子体系的渐近缀饰态 |α⟩和转动波函
数 |LML⟩的直积为基底, 展开散射波函数:

Ψ =
1

R

∑
α

∑
L

∑
ML

FαLML
(R) |LML⟩ |α⟩, (6)

得到密耦 (close coupling)方程:

[
d2

dR2
− L (L+ 1)

R2
+ 2µ [E − ξα]

]
FαLML

(R)

=2µ
∑

α′L′M ′
L

[
CTV C

]α′L′M ′
L

αLML
Fα′L′M ′

L
(R), (7)

式中右边的矩阵元可通过角动量耦合的Wigner-
Eckart定理得到. 采用Manolopouios的modi-
fied log-derivative传播方法, 匹配FαLML

(R)和

径向波函数的渐近解, 进而得到跃迁矩阵元
SαLML;α′L′M ′

L
, 以及弹性和非弹性截面:

σα→α′ =
π

k2α

∑
LML

∑
L′M ′

L

|δLL′δMLM ′
L
δαα′

− SαLML;α′L′M ′
L
|2. (8)

依据以上理论, 我们编写了包含外场条件的量
子散射计算程序 [15,16], 计算了低能碰撞下体系的
弹性和非弹性碰撞截面, 并比较它们的相对大小,
对感应冷却的可行性做出理论预期.

3 结果与讨论

图 1所示为CO(1Σ+)双原子分子的能级随电
场的变化关系. 可以看到CO分子n = 0和n = 1

的转动能级在电场中分裂为三个支能级, 其中能
量随着电场强度的增大而减小的态被称为高场

追索态, 能量随着电场强度的增大而增大的态被
称为低场追索态. 按照作用力与电势能的关系:
F = −∇V , 处于低场追索态的分子所受的电场力
总是指向电势阱的中心, 因此是可能被囚禁的, 也
是实验上感兴趣的态, 图 1中的 (n = 1, mj = 0)态
即是能量最低的低场追索态. 低场囚禁态 (n = 1,
mj = 0) 在能量上高于 (n = 1, mj = 1), (n = 1,
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-0.03

-0.02

-0.01

0

0.01

3.84

3.86

mj=1 mj=-1

mj=0

mj=0

n=0

j=0

n=1

j=1

/
c
m

-
1

E/kVScm-1

图 1 CO(1Σ+)双原子分子的本征能级随电场的变化
Fig. 1. Eigenenergies of the CO(1Σ+) monomer
Hamiltonian as a function of the applied electric field.
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mj = −1) 和 (n = 0, mj = 0)的态, 到这些低能态
的跃迁, 形成了非弹性散射, 而到其自身的散射跃
迁则为弹性散射.

图 2给出了四个不同电场下弹性截面随
碰撞能变化的关系, 碰撞能的变化范围是
(10−6 cm−1—10 cm−1). 不难发现整个区域内大
部分的弹性截面与外电场是弱相关的, 不随电场
的改变而发生大的变化. 但是当外电场E = 10

kV·cm−1时, 可以清晰看到在碰撞能 10−3 cm−1附

近的位置有一强烈的共振结构, 随着电场强度的增
加, 共振结构逐渐消失. 碰撞能小于 10−3 cm−1后

碰撞截面趋于常数.

10-6 10-5 10-4 10-3 10-2 10-1 100 101

102

103

104

/
A

2

/cm-1

E=10 kVScm-1

E=50 kVScm-1

E=100 kVScm-1

E=200 kVScm-1

图 2 (网刊彩色) 若干电场下CO (n = 1, mj = 0)态的
弹性截面随碰撞能的变化

Fig. 2. (color online) The elastic cross sections of CO
(n = 1, mj = 0) state as a function of collision energy
with an applied electric field.
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图 3 (网刊彩色) 若干电场下CO (n = 1, mj = 0)态的
非弹性截面随碰撞能的变化

Fig. 3. (color online) The inelastic cross sections of
CO (n = 1, mj = 0) state as a function of collision
energy with an applied electric field.

非弹性散射包含三个部分,低场囚禁态 (n = 1,
mj = 0)到三个低能态 (n = 1, mj = 1), (n = 1,

mj = −1) 和 (n = 0, mj = 0)的散射跃迁, 对三
个部分散射截面的求和, 即得到总的非弹性散射截
面. 图 3 给出了Mg原子与CO分子碰撞体系在外
电场下, 总的非弹性散射截面随碰撞能的变化关
系. 在低碰撞能区域, 随外场的增加, 非弹性散射
截面大体上呈现上扬趋势, 符合Wigner定则的预
期, 但是在碰撞能较大的区域, 非弹性散射截面随
外场的变化不再敏感.

为了更好地预测Mg-CO碰撞体系低能碰撞
的特性, 图 4给出 10−3, 10−4, 10−5, 10−6 cm−1

四种碰撞能下, 总的非弹性散射截面随电场
(E = 0—300 kV·cm−1)的变化关系. 可以看到,
当碰撞能为 10−3 cm−1时, 非弹性散射截面与外场
是弱相关的, 仅在较弱电场 (<50 kV·cm−1)下略有
下降. 随着碰撞能的降低, 非弹性截面随外场发生
显著的变化, 在碰撞能为 10−6 cm−1时, 非弹性截
面在弱电场 (<50 kV·cm−1)下略有下降之后, 伴随
着电场的增加, 非弹性截面呈现出整体上扬的趋
势, 特别在外电场为 50—150 kV·cm−1范围内上扬

趋势较为明显, 之后便趋于平稳. 总体上, 在外电
场略小于 50 kV·cm−1的位置, 非弹性截面处于最
小值.

102

103

104

0 50 100 150 200 250 300

/
A

2

=10-3 cm-1

=10-4 cm-1

=10-5 cm-1

=10-6 cm-1

E⊳kVScm-1

图 4 (网刊彩色) 若干低能碰撞下CO (n = 1, mj = 0)
态的非弹性截面随电场的变化

Fig. 4. (color online) The inelastic cross sections of
CO (n = 1, mj = 0) state as a function of the applied
electric field with different collision energies.

图 5给出了在上述四种低碰撞能下, Mg-CO
碰撞体系弹性截面和非弹性截面的比率随外电场

的变化趋势. 可以看到, 在低碰撞能以及低电场的
情况下比率的值相对较大, 最大比率处于外电场略
小于 50 kV·cm−1的位置, 与图 4的描述是对应的,
当外电场>150 kV·cm−1时, 比率值并不随外电场
的变化而发生明显的变化. 实验上, 感应冷却的顺
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利实施一般要求弹性截面应比非弹性截面至少大

两个量级. 从图 5所示的计算结果看, 利用超冷Mg
原子感应冷却预冷CO分子可能难以奏效.

E⊳kVScm-1
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=10-5 cm-1

=10-6 cm-1
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0

2

4
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10

12
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-1

-

图 5 (网刊彩色) 若干低能碰撞下CO (n = 1, mj = 0)
态弹性截面和非弹性截面比率随外电场的变化

Fig. 5. (color online) Ratio of the cross sections
for elastic scattering and inelastic relaxation of CO
(n = 1, mj = 0) state as a function of the applied
electric field with different collision energies.

4 结 论

本文研究了电场条件下Mg-CO (X1Σ+)体
系的冷碰撞动力学性质, 计算了在低碰撞能
(10−6—10 cm−1)下, 外电场为0—300 kV·cm−1 范

围内, 碰撞体系的弹性和非弹性碰撞截面, 探究了
电场和碰撞能对碰撞体系弹性截面与非弹性截面

比率的影响. 结果表明, 利用超冷Mg原子感应冷
却预冷CO分子可能难以顺利实施. 能否感应冷却
实验上已可预冷的开壳层分子, 如NH, CN, CaH
等, 以及组合使用电磁场对碰撞过程进行调控, 是
我们下一步的工作设想.
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Collision dynamic behaviors of CO(X1Σ+) molecule with
Mg atom in cold and ultracold temperatures∗
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Abstract
Sympathetic cooling is one of the most promising techniques for producing ultracold molecules from precooled

molecules. The previous work has shown that it is inadequate to use the ultracold alkali-metal atoms as coolant for
sympathetic cooling. Whether the ultracold alkali-earth-metal atoms can be used as coolant deserves to be investigated.
In this paper, the cold collision dynamic behaviors for Mg atom and CO molecule are investigated by quantum scattering
calculations. The influences of electric field on the elastic and inelastic collision cross sections of low field seeking state
within cold and ultracold temperature are explored. The results show that sympathetic cooling CO molecule with
ultracold Mg atom might be difficult to perform.
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