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微波场与磁场失配下超冷分子微波屏蔽的稳健性 *

邓富林 †

(中国科学院理论物理研究所, 北京 100190)

近年来，微波屏蔽技术在超冷分子领域取得了重大突破. 通过施加合适的微波场，超冷分子在

碰撞过程中保持稳定，分子间的相互作用也能得到方便有效的调节. 为实现良好的微波屏蔽，除

了微波场外，通常还需要施加较强的磁场. 然而，在当前实验中，微波场与磁场常常处于失配状

态. 本文通过数值求解失配微波场和磁场下的超冷分子行为，系统论证了这种失配对屏蔽效应的

影响极为微弱，这同时也解释了当前常用的无内态结构的刚性转子模型可靠性的物理起源.
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1 引 言

超冷异核双原子极性分子（超冷分子）具有较大的电偶极矩和丰富的内态，为量子模拟，超冷化学，

精密测量等领域提供了新的舞台 [1–13]. 然而，超冷分子在高密度下极不稳定，很容易就会通过两体碰撞损

失掉，严重阻碍了该领域的发展 [14–17]. 为此，人们提出了多种屏蔽方案来阻碍分子的靠近，以便让超冷分

子保持稳定 [18–27]. 近年来，基于微波屏蔽技术的超冷分子研究取得了巨大突破，通过施加合适的微波，超

冷分子的碰撞损失被大大压制 [28–31]. 目前，微波屏蔽的超冷分子已经可以蒸发冷却到纳开尔文量级，从

而使费米分子 [29] 和玻色分子 [32–34] 到达简并温度以下，并制备出了超冷四聚体分子 [35].

尽管微波屏蔽方案在多年前已经提出 [24]，然而精确的理论计算表明 [25]，仅仅靠微波场，是无法将分

子良好屏蔽. 这是由于分子存在丰富的超精细结构，导致非常多的额外损失通道. 因此，必须同时施加一

个足够强的磁场，才能实现真正的微波屏蔽. 在以往理论研究中，磁场方向被假设为与微波传播方向平行，
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 并基于此得到了与实验定量符合的结果 [29–31,35]. 然而，由于实验的不理想，两者常常严重不匹配（例如文

献 [35] 给出的超冷分子实验中，两者夹角在 10 度左右），而它的物理效应尚未被仔细探讨.

在这里，我们研究微波场与磁场失配下的超冷分子行为. 数值计算表明，这种失配对屏蔽效应的影响

极小，并且不会显著改变分子间的相互作用. 通过分析单个分子的超精细结构，我们发现其根本原因在于：

在较强磁场下，分子的核自旋投影受失配角的影响非常微弱，分子态可近似表示为转动态与特定核自旋投

影态的直积. 这意味着，磁场的主要作用仅仅是锁定超冷分子的超精细结构内态，为了达到这一目，不需

要磁场与微波场精确匹配. 这一认识也自然地解释了，为何采用无内态结构的刚性转子模型，仍能获得与

实验定量一致的结果.

2 超冷分子理论模型

在极低温下，单个分子可以视为具有超精细结构的刚性转子，它的哈密顿量为

ĥ0 =
ω0

2
Ĵ2 + ĥhyperfine, (1)

其中的第一项，ω0Ĵ
2/2 是分子的转动项，ω0 = 2brot，brot 是转动常数. 由于超冷分子的动能很小，因此

我们只需要考虑转动基态和转动第一激发态. ĥhyperfine 来自于分子的核磁矩与分子场耦合得到的超精细结

构，具体可以表示为

ĥhyperfine =
∑
i=1,2

eQqi

√
6

4Ii(2Ii − 1)
[̂Ii, Îi](2) · C(2)(n̂)

+
(
c1Î1 + c2Î2

)
· Ĵ − c3

[
Î1 · Î2 − 3(Î1 · n̂)(Î2 · n̂)

]
+ c4Î1 · Î2, (2)

其中 Îi=1,2 是原子核的磁矩，n̂ 是分子轴的方向算符. 第一项是原子核的电四极矩与分子内部电场梯度的

耦合，[̂Ii, Îi](2) 是将两个核磁矩合成为二阶张量，C(2)(n̂) 是球面分量为 Racah 归一化的球谐函数，将两

者缩并就得到了电四极耦合项. 第二项来自于核磁矩与分子旋转产生的磁矩间的耦合，第三项来自于两个

核磁矩之间的偶极相互作用，第四项来自于两个核磁矩通过分子内部电子间接形成的有效耦合.

在碱金属超冷分子实验中，常常是通过磁 Feshbach 共振缔合两个异核原子得到分子，整个超冷分子

气体也置于相应的 Feshbach 共振附近磁场中，这会产生塞曼劈裂项，

ĥzeeman = −grµN Ĵ · B −
∑
i=1,2

giµN Îi · B, (3)

第一项是磁场与分子旋转磁矩的耦合，对于碱金属分子，它远远小于第二项的磁场与核磁矩的耦合.
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 最后，我们考虑微波场与分子转动能级的耦合. 在这里, 只施加一束圆偏振微波，但微波场平面与磁

场方向不一定垂直；此时，微波的传播方向与磁场方向存在不为零的夹角，称为失配角 ϑmis. 因此，可以

基于磁场定义一套坐标系，eBi=x,y,z，磁场 B = B0eBz；也可以基于微波场定义坐标系，eMW
i=x,y,z，微波传播

方向沿着 eMW
z . 不失一般性，我们假设微波传播方向在磁场坐标系的 xB − zB 平面内. 在微波场的坐标系

中，圆偏振微波场可以表示为

EMW = E cos(ωt)eMW
x + E sin(ωt)eMW

y , (4)

其中 E 是微波场的强度，ω 是微波的频率. 经过简单的坐标变换后，可以得到微波场在磁场坐标系中的形

式，

EMW = E+

(
cos(ωt)eBx + sin(ωt)eBy

)
+ E−

(
− cos(ωt)eBx + sin(ωt)eBy

)
− E0 cos(ωt)eBz , (5)

其中，我们定义了场强度为

E+ =
E(1 + cosϑmis)

2
, E− =

E(1− cosϑmis)

2
, E0 = E sinϑmis,

微波场与分子电偶极矩 d = dn̂ 耦合，将得到含时的哈密顿量，ĥMW(t) = −E · d. 为了得到不含时的哈密

顿量，我们需要进入旋转坐标系. 通过下面的含时变换，

U =



1 0 0 0

0 e−iωt 0 0

0 0 e−iωt 0

0 0 0 e−iωt


(6)

我们得到了微波场与分子的耦合，

hMW =



0 Ω+

2
Ω0

2
Ω−
2

Ω+

2
−ω 0 0

Ω0

2
0 −ω 0

Ω−
2

0 0 −ω


(7)

其中 Ω = 2Ed/
√
6 是微波的拉比频率，它与其他几个拉比频率的关系为

Ω+ =
1 + cosϑmis

2
Ω, Ω− =

1− cosϑmis

2
Ω, Ω0 =

sinϑmis√
2

Ω,

3



 并满足关系式，Ω2 = Ω2
+ +Ω2

− +Ω2
0.

单个分子在磁场和微波场中的总哈密顿是上述的几项之和，

ĥsingle = ĥ0 + ĥzeeman + ĥMW (8)

当分子不存在超精细结构耦合，即当 ĥhyperfine = 0 时，核自旋投影 M1,2 是好量子数. 此时，微波场仅仅

影响转动自由度，并且对于任意的核自旋内态 |α⟩ ≡= |I1,M1; I2,M2; ⟩，相应的转动部分哈密顿量是一样

（仅仅相差常数能量）. 考虑到转动部分的塞曼劈裂能远小于实验中微波的失谐和核磁矩的塞曼劈裂，扔掉

这一项的影响非常小. 在这些条件下，分子的哈密顿量在固定核自旋投影的空间里将大大简化. 在微波场

坐标系中，分子哈密顿量退化为熟悉的形式

hsingle =



0 Ω
2

0 0

Ω
2

∆ 0 0

0 0 ∆ 0

0 0 0 ∆


(9)

这里我们定义了失谐 ∆ = ω0 − ω. 对角化 hsingle，我们得到四个本征态，|+⟩ ≡ u|0, 0⟩ + v|1, 1⟩，|−⟩ ≡

v|0, 0⟩−u|1, 1⟩，|0⟩ ≡ |1, 0⟩和 |−1⟩ ≡ |1,−1⟩，相应的本征能量为 E± = (∆±
√
Ω2 +∆2)/2，E0 = E−1 = ∆，

其中系数 u =
√(

1−∆/
√
∆2 +Ω2

)
/2，v =

√(
1 + ∆/

√
∆2 +Ω2

)
/2. 如果在磁场坐标系中，分子态的将

不能写成这样的简单形式，但本征能量不会变，我们仍然用 |±⟩ 来标记能量最高（最低）的本征态. 为了

实现屏蔽，分子的转动态被制备到了 |+⟩，因此，当 ĥhyperfine = 0 时，分子的内态是转动态 |+⟩ 与核自旋

内态 |α⟩ 的直积 |+⟩ ⊗ |α⟩. 在考虑超精细结构耦合后，核自旋投影不再是守恒量，转动自由度与核自旋自

由度将耦合起来，分子内态也不再是简单的直积形式. 在后续讨论中，我们将会用 |+;α⟩ 来标记分子内态，

其含义是该态的主要成分是 |+⟩ ⊗ |α⟩.

在给出具体数值计算前，我们注意到，尽管不同的超冷分子具有不同的偶极矩和超精细结构，但它们

在微波屏蔽下，表现出了相近的行为：分子损失率在较强磁场下会接近于无内部结构的刚性转子 [25]；分

子间的相互作用由普适的有效势描述 [38]. 因此，我们将选取其中的代表性分子，钠铷和钠铯作为例子，在

表格1中给出了分子的参数. 为了降低数值难度，在相互作用的相关计算中，将使用玩具模型（Toy model）

——保持大部分参数为实际分子的物理值，但将核自旋减少（详见表格1）. 这样一来，分子超精细结构的

主要特性仍然保留，可以方便的用来阐明其中的物理.
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表 1 分子的超精细结构参数. 数据来自于 [32,36,37]

Table 1. The hyperfine structure parameters of molecules. Datas are from Ref. [32,36,37].

brot d I1 I2 eQq1 eQq2

钠铷 2.0896628 GHz 3.2 Debye 3/2 3/2 −0.139 MHz -3.048 MHz

玩具模型 1 2.0896628 GHz 3.2 Debye 0 1 -0.139 MHz -3.048 MHz

钠铯 1.7355 GHz 4.75 Debye 3/2 7/2 -0.097 MHz 0.150 MHz

玩具模型 2 1.7355 GHz 4.75 Debye 0 1 -0.097 MHz 0.150 MHz

c1 c2 c3 c4 gr g1 g2

60.7 Hz 983.8 Hz 259.3 Hz 6.56 kHz 0.001 1.484 1.832

60.7 Hz 983.8 Hz 259.3 Hz 6.56 kHz 0.001 1.484 1.832

14.2 Hz 854.5 Hz 105.6 Hz 3.9418 kHz 0.0 1.478 0.738

14.2 Hz 854.5 Hz 105.6 Hz 3.9418 kHz 0.0 1.478 0.738

3 数值结果

3.1 单个分子的超精细结构

我们首先考虑单个分子的内态随着失配角 ϑmis 和磁场强度的变化. 在微波屏蔽的超冷分子实验里，分

子的转动态总是被近似制备在 |+⟩，以实现良好的屏蔽. 但核自旋态的选取与超精细结构有关，并依赖于

实验的具体制备过程. 在这里，我们只讨论自旋拉伸态（其他核自旋态的行为与自旋拉伸态相似 [25,29–31]），

此时核自旋投影接近于最大值. 因此，在这里我们关注的分子态为 |+; I1, I1; I2, I2⟩. 如图1所示，在较强磁

场下，无论是实际分子还是玩具模型，分子的核自旋投影（投影到 |I1, I1; I2, I2⟩）概率分布几乎不受 ϑmis

的影响，完全的集中于 |I1, I1; I2, I2⟩. 这意味着，此时分子的核自旋投影几乎完全由磁场决定，微波的影

响非常微弱，分子可以近似为一个直积态 |+⟩ ⊗ |I1, I1; I2, I2⟩. 同时也可以看到，在钠铯以及相应的玩具模

型 2 中，核自旋投影概率占比要更高，这是由于它们的超精细结构耦合弱得多.
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图 1 核自旋投影的概率随着（a）ϑmis，（b）磁场的变化. 在图（a）中固定磁场为 B0 = 350 G，在图（b）

中固定夹角为 ϑmis = 20◦. 在计算中，微波的拉比频率为 Ω = 2π × 15 MHz，失谐为 ∆ = −2π × 12 MHz

Fig. 1. Probability of nuclear spin projection as a function of (a) ϑmis and (b) magnetic field. Here, we

fix B0 = 350 G in (a), and fix ϑmis = 20◦ in (b). In the calculations, Microwave Rabi frequency is

Ω = 2π × 15 MHz and detune is ∆ = −2π × 12 MHz.

3.2 相互作用

我们接下来讨论相互作用的影响. 两个分子相对运动的哈密顿量可以一般的表示为，

Ĥ2 = − h̄2

M
∇2 +

∑
j

ĥsingle(j) + Vd(r) (10)

式子中 M 是单个分子的质量，ĥsingle(j) 代表第 j 个分子的内态哈密顿量. 由于微波屏蔽效应，分子几乎

无法进入短程区域，相互作用由长程的偶极相互作用 Vd(r) 主导，

Vd(r) = d2

4πϵ0r3

[
d̂1 · d̂2 − 3(d̂1 · r̂)(d̂2 · r̂)

]
= − η

r3

∑2
m=−2 Y

∗
2m(r̂)Σ2,m (11)

其中 η =
√
8π/15d2/ϵ0，ϵ0 是真空介电常数，r是两个分子的相对距离，r = |r|. Y2m(r̂)球谐函数，Σ2,m 是

秩为 2的球张量的分量，Σ2,0 = (d̂+1 d̂
−
2 +d̂−1 d̂

+
2 +2d̂01d̂

0
2)/

√
6, Σ2,±1 = (d̂±1 d̂

0
2+d̂01d̂

±
2 )/

√
2, and Σ2,±2 = d̂±1 d̂

±
2，

以及 d̂±j = Y1,±1(d̂j)，d̂0j = Y1,0(d̂j). 在旋转坐标系下，Σ2m 具体形式为

Σ2,0 =
1

4π
√
6
(2|1, 0⟩⟨0, 0| ⊗ |0, 0⟩⟨1, 0| − |1, 1⟩⟨0, 0| ⊗ |0, 0⟩⟨1, 1|

−|0, 0⟩⟨1,−1| ⊗ |1,−1⟩⟨0, 0|+ h.c.) (12)

Σ2,1 =
1

4π
√
2
(|1, 1⟩⟨0, 0| ⊗ |0, 0⟩⟨1, 0|+ |0, 0⟩⟨1, 0| ⊗ |1, 1⟩⟨0, 0|

−|0, 0⟩⟨1,−1| ⊗ |1, 0⟩⟨0, 0| − |1, 0⟩⟨0, 0| ⊗ |0, 0⟩⟨1,−1|) (13)
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 Σ2,2 = − 1

4π
(|1, 1⟩⟨0, 0| ⊗ |0, 0⟩⟨1,−1|+ |0, 0⟩⟨1,−1| ⊗ |1, 1⟩⟨0, 0|) (14)

虽然10式给出了一个相当复杂的哈密顿量，但在极低温下，分子动能非常小，因此可以利用 Born-

Oppenheimer 近似，认为两个碰撞的分子一直处于 |+;α⟩|+;α⟩ 对应的绝热态上，并且分子间有效的相互

作用近似由这个绝热势能面来描述. 如果磁场方向和微波传播方向夹角完全匹配，那么体系将具有柱对称

性，绝热势能面绕 eMW
z 保持不变. 而当两者失配时，体系将会失去柱对称性，相应地，绝热势能面将依赖

于绕 eMW
z 的方位角.
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图 2 （a）玩具模型 1和（b）玩具模型 2的绝热势能曲线随着方位角的变化. 分子间距固定为 r = 1500 a0，

极角固定 θ = 90◦. 磁场为 B0 = 350 G，微波的拉比频率为 Ω = 2π× 15 MHz,失谐为 ∆ = −2π× 12 MHz

Fig. 2. Adiabatic curves of (a) toy model 1 and (b) toy model 2, as a function of ϕ, with r = 1500 a0 and

θ = 90◦. Magnetic field is fixed as B0 = 350 G, microwave Rabi frequency Ω = 2π × 15 MHz and detune

∆ = −2π × 12 MHz.

在图2中展示了被制备在 |+; I1, I1; I2, I2⟩ 的分子的绝热势能曲线（在微波场定义的坐标系中），从中

可以看到，非零失配角确实导致体系失去了绕 eMW
z 的柱对称性，绝热势的行为接近于在椭圆偏振微波场

中的分子绝热势，存在一个吸引最强的方向. 由于在当前的实验中，微波总是带有较大椭偏度，微波场与

磁场不匹配带来的微弱各向异性，很容易被微波场自身各向异性带来的效应所淹没.

最后，我们给出多通道散射结果. 如图3所示，在较强磁场下，分子的散射速率几乎不受失配角的影

响. 同时可以看到，非弹性速率远远低于弹性散射，意味着微波屏蔽在失配环境中十分稳健. 在玩具模型

2 中，无论是弹性还是非弹性散射，都非常接近于无内态的刚性转子；而玩具模型 1 给出的非弹性散射，

偏离无内态的刚性转子程度会大很多. 这反映了两者的超精细结构耦合的强度不同，而非弹性散射对于超

精细结构更加敏感. 因此，对于具有更强的超精细耦合的玩具模型 1，偏离也会大一些.
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图 3 多通道散射随着方位角的变化，（a）玩具模型 1和（b）玩具模型 2. βel,inel 表示弹性（非弹性）散射

速率，下标“no”表示在计算中忽略 ĥhyperfine. 在这里，相对运动动能为 kB × 10 nK，磁场为 B0 = 350 G，

微波的拉比频率为 Ω = 2π × 15 MHz, 失谐为 ∆ = −2π × 12 MHz

Fig. 3. Multi-channel scattering as a function of ϑmis for (a) toy model 1 and (b) toy model 2. βel,inel

represent elastic (inelastic) rate, and extra subscript ’no’ means that we neglect ĥhyperfine in

corresponding calculations. Here, relative kinetic energy kB × 10 nK, magnetic field is fixed as

B0 = 350 G, microwave Rabi frequency Ω = 2π × 15 MHz and detune ∆ = −2π × 12 MHz.

4 结论

本文研究表明，在微波场与磁场失配的环境下，超冷分子的微波屏蔽效应依然非常稳健——散射速率

几乎不受失配角影响，非弹性碰撞被大大压低. 通过分析失配角对分子超精细结构及两体散射的影响，我

们确认了该稳健性的根源：磁场主导的核磁部分超精细结构锁定与微波场方向解耦，使得分子有效态可近

似为转动态与核自旋投影态的直积. 此外，当前超冷分子实验中常用的微波场具有较大椭偏度，可能会掩

盖失配角与超精细结构的残余效应 [29–31,35]. 这恰恰解释了为何在实际实验中，即便采用无内态结构的刚

性转子模型也能获得定量相符的结果.
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 Robustness of microwave shielding for ultracold

molecules under mismatched microwave and magnetic

fields*

DENG Fulin†

( Institute of Theoretical Physics, Chinese Academy of Sciences, Beijing 100190, China )

Abstract
Microwave shielding has recently emerged as a powerful technique for suppressing inelastic collisions

and enabling evaporative cooling of ultracold polar molecules. With appropriately applied microwave

fields, a repulsive shielding barrier emerges at short range, which prevents molecules from reaching reactive

collision distances. So far, both fermionic and bosonic molecular gases can be cooled below the degeneracy

temperature through microwave shielding. Moreover, it offers a convenient method to tune molecular

interaction. In addition to the microwave field, achieving efficient microwave shielding requires a strong

bias magnetic field to define a quantization axis and to suppress processes that involve changes in the

internal spin degrees of freedom. In current experimental setups, the polarization or spatial orientation of

the microwave field is often not perfectly aligned with the magnetic field, which is referred to as mismatched

fields, leaving an important gap between idealized theoretical treatments and practical experiments.

In this work, we theoretically investigate the impact of mismatches between microwave and magnetic

fields on the shielding performance. By performing multi-channel scattering calculations together with

adiabatic potential analyses for two colliding polar molecules, we systematically vary the mismatch angle

and examine the resulting scattering rates. We demonstrate that the shielding effect is highly robust even

under significant mismatches: the elastic scattering rate remains essentially unchanged, while the inelastic

* Project supported by the National Natural Science Foundation of China (Grant No. 12504313).

† Corresponding author. E-mail: sakura@alumni.itp.ac.cn
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 loss rate stays efficiently suppressed to a level comparable to the perfectly aligned case. More importantly,

we identify the underlying physical mechanism behind this robustness. We find that in a sufficiently strong

magnetic field, the projection of the molecular nuclear spin is hardly affected by the mismatch angle. As

a result, the molecular state can be accurately approximated as a direct product of a rotational state and

a fixed nuclear-spin projection state. This observation reveals that the primary role of the magnetic field

is to lock the nuclear-spin projection of the molecule, which does not require precise alignment with the

microwave field. Consequently, the microwave shielding effect for ultracold polar molecules is remarkably

robust against mismatches between the microwave and magnetic fields.

Our findings also provide a natural explanation for experimental observations reported in earlier

works: even a simple rigid-rotor model that completely ignores hyperfine structure can reproduce experi-

mental results quantitatively, regardless of the mismatch. In typical ultracold molecule experiments, the

microwave field often has a large ellipticity, which tends to obscure the subtle effects of field mismatches

and hyperfine details. Under such conditions, treating the molecule as a structureless rigid rotor becomes

fully adequate.

Keywords: ultracold polar molecule, dipolar interaction, ultracold collision
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