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在碱金属原子簇磁性的研究中, 存在自由原子簇含有的原子个数及其磁矩难以准确确定的问题, 本文采

用光磁共振光谱检测手段 , 对工作温度约为 328 K的饱和铷蒸汽样品中单原子分子 87Rb1 和 14种簇粒子

(87Rb)   (   = 2, 3, ···, 15)的磁矩进行了深入研究. 实验结果表明: 在同一外磁场下, 14种簇粒子 (87Rb)  的

共振频率   与 87Rb1 的共振频率 f *之间存在   的数值关系, 并且各簇粒子的磁矩值与振幅值均随

 的大小和奇、偶性呈现不同性质的变化规律. 运用分子轨态理论通过 87Rbn = 87Rbn – 1 + 87Rb联合原子簇

构造模式, 给出 14种簇粒子 87Rbn (n = 2, 3, ···, 15)的基态和最低激发态的电子组态和分子态项型, 分析了各分

子态的稳定性和发生可见塞曼效应的可能性 . 进一步基于双原子分子磁矩公式计算 , 发现当 n =    时
87Rbn 的磁矩值与 (87Rb)  的磁矩值严格吻合 (平均相对误差仅为 0.6765%), 证实了 (87Rb)  和87Rbn 的对应关系.

关键词：铷簇粒子, 共振光谱, 5s电子个数, 平均磁距值
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1   引　言

原子簇研究对新材料的制备和簇分子科学的

发展起到了决定性基础作用. 近些年来, 人们对在

温度 T < 100 K的铝沸石中碱金属原子簇的磁性

和光学性质进行了深入研究. 铝沸石中的钠簇既不

表现铁磁性, 也不表现顺磁性, 而是具有抗磁性,

铷簇和钾簇都有铁磁性, 但铷簇的铁磁性比钾簇要

弱一些 [1]. 有研究还证实: 碱金属的小粒子簇会在

没有磁元素的孤立自由原子簇中, 当它含有奇数

个 ns电子时因为 Hund耦合会展示出磁矩 [2], 并

认为如果簇粒子的 Jahn-Teller 效应强于 Hund耦

合时, 在含有偶数个 ns电子的非线性簇分子中磁

矩就会消失 [3,4]. 在铝沸石 LTA中的钾原子簇具有

铁磁性, 铷原子个数很少的簇也具有铁磁性, 以及

沸石晶格中的碱金属簇的磁性与孤立的自由原子

簇磁性以及大块材料的磁性都会有很大不同 [5]. 钾

簇自发磁化强度与每个沸石分子筛中钾原子簇含

有的平均 4s电子个数密切相关 [6], 钾原子簇磁矩

之间的相互作用是反铁磁性的 [7,8], 还发现 4s电子

自旋的倾斜机理是自发磁性的根源 [9]. 铷与钾两种

元素在合金簇沸石 K6.5RbnAL12Si12O48 中, 当铷原

子个数 n > 2时有铁磁性, 并且这种簇的铁磁性很

不完整, 与簇中的残余钾离子密切相关 [10]. 日本的
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Nakano等 [11] 对铝沸石中的铷簇铁磁性进行了较

详细的研究, 发现低温 100 K以下的铷簇中 5s电

子个数 n > 2时, 原子簇的铁磁性十分不完整, 其

簇磁矩大小与原子簇中的很小部分的铷簇磁距排

序相关. 日本的 Duan等 [12] 在低温条件下, 在直径

约为 11 Å铝沸石笼子中铷原子个数大于 4的铷簇

中观察到了簇的铁磁性质, 并且证明铷簇磁矩之间

的耦合呈现出反铁磁性质, 且进一步讨论了铷簇铁

磁性的起源.

前人研究限于铝沸石周期骨架里的铷簇或合

金铷簇在低温下自发磁化强度和磁化率以及其居

里温度的观测, 而对常温或较高温度下的铷元素的

孤立自由原子簇的磁矩大小的研究内容还未见报

道. 针对这种状况, 在光磁共振吸收光谱分析的

基础上, 本文对铷元素三相点 (312.41 K)附近的

300—328 K温度下孤立自由铷原子簇 87Rbn 的磁

矩进行了深入研究, 通过实验和理论计算分别得到

了密闭容器内充有约 1333.3 Pa (10 Torr)缓冲气

体氮气的饱和铷蒸馏汽样品中含有的孤立原子簇

的自发磁矩的具体数值, 并证实其磁矩大小与其含

有的 5s电子个数 n存在的依赖关系; 分析了铷簇

磁矩的形成与 5s电子自旋排列的相互耦合的相关

性. 这些研究内容是进一步探索铷原子簇的物化性

能所必需的理论基础, 对于未来多原子分子磁矩的

研究具有很重要的推进作用. 

2   实验和现象
 

2.1    实验过程

n′

近 20年作者在测量大量铷蒸馏气体样品中单

原子分子 87Rb1 的朗德因子及其磁矩时, 逐步发现

了其他 14种簇粒子 (87Rb)  及其共振光谱, 并对

其实验现象进行全面分析, 本文是在此基础上完成

的. 样品是密闭于石英玻璃瓶中的通过充入压强

为 1333.3 Pa (10 Torr)缓冲气体氮气的饱和铷蒸

馏气体, 工作温度约为 328 K, 铷蒸馏气体中主要

成分是 87Rb1 和 85Rb1 单原子分子气体. 主要装置

中的电磁系统和光路系统由北京大华 DH807A型

光泵磁共振实验仪的主体装置部分构成, 见相关文

献 [13]中的实验装置图 7-3-5, 射频信号源改用

能够提供频率范围在 0—5 MHz、信号峰峰值为

0—15 V连续可调的模拟信号源; 示波器采用深

圳市鼎阳科技股份有限公司制造的四通道彩显

SD3000x数字示波器, 其最小分度值为 1 mV, 屏

幕分辨率为 1024 × 768像素; 磁场是由电磁装置中

水平励磁线圈提供, 励磁电流范围为 0—1000 mA,

相应磁场场强在 0—4.752 G (1 G = 10–4 T)之间

并连续可调; 再叠加周期扫描水平调制磁场, 场强

峰峰值为 0—1.5 G (1 G = 10–4 T), 波形为三角

波, 频率为 20 Hz, 扫场波形如图 1中三角波形所

示. 光源是 7948 Å铷原子光谱经透镜和波片调制

后 7948 Å 的 D1s+光. 检测固态样品尺寸大小使用

的是 JEM-ARM200F NEOARM原子级分辨率透

射电子显微镜 (TEM)、扫描电子显微镜 (SEM).

需要说明的是, 本研究样品内含有铷的两种同位

素 87Rb和 85Rb, 检测到的两种同位素的簇粒子的

共振光谱规律相似, 因篇幅所限, 本文仅以 87Rb元

素的研究情况为例. 

2.2    实验现象

对样品进行光磁共振实验检测发现, 固定一水

平磁场值, 改变水平磁场方向与扫场及地磁场水平

分量方向相同或相反, 两个方向上均能出现除了单

原子分子 87Rb1 一对共振光谱以外的其他相对弱小

的 14对相似共振光谱. 通过对这些共振光谱信息

进行大量采样、比对、分析, 逐渐准确捕捉到了这

些共振光谱的频率、振幅大小、形态等特征. 获得

了包括 87Rb1 光谱在内的 15对共振光谱振幅形态

示意图如图 1所示.

从图 1可以看出光谱规律如下:

1)同一外场下, 除 87Rb1 以外的 14对共振光
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n′图 1    实验测量的    = 1—15的铷簇粒子共振光谱振幅

及形态示意图

Fig. 1. Schematic illustration of the resonance spectral amp-

litudes and shape of the 1−15 kinds of Rb cluster particles

derived from experiments. 
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n′

n′ n′ n′

Ān′

Ā1′ Ā1′

n′

谱的频率 f  与 87Rb1 的共振光谱频率 f *之间存在

f   = f */  的关系, 其中    = 2, 3, ···, 15, 是正

整数, 共振信号幅度   均小于 87Rb1 的共振幅度

 ,     ≈ 1574.5 mV并且这 14对光谱振幅值

及形态随  数值的大小和奇偶性呈现两种不同性

质变化规律.

n′

n′

n′

n′

2)当   为奇数时, 簇粒子的共振光谱均有一

个凸出的共振峰, 形态略显不同, 并且振幅值随 

值的递增而递减. 本文检测出了除 87Rb1 以外的 

为奇数 (   = 3, 5, 7, 9, 11, 13, 15)的簇粒子的光

谱, 结果见补充材料 SA的图 SA1 (online), 其振

幅大小及形态示意图见图 1.

n′ n′

Ā2′

Ā1′

n′ n′

n′

3)当   为偶数值时 , 只有    = 2的共振光

谱有一凸出共振峰 , 并且平均幅值约为    ≈

105.75 mV明显小于   的幅值, 其余偶数的共振

光谱振幅值均为 0, 这些振幅值均为 0的光谱特征

正是   为偶数的相应共振频率 f */  处的统一标

志. 实验共检测出了    = 2, 4, 6, 8, 10, 12, 14的

光谱信息, 结果见补充材料 SA的图 SA2 (online),

其振幅值大小及形态见示意图见图 1. 

2.3    样品表征

考虑到样品工作温度为 300—328 K, 该温度

在铷元素三相点 314.14 K附近, 而且饱和蒸馏气

体中的碱金属铷原子分子经过多次加热与冷却制

作过程, 在不可避免的铷原子分子相互碰撞中, 它

们会像其他碱金属元素钠、钾一样很容易簇起

来 [14,15,16]. 相关文献中曾证实在碱金属单原子分子

蒸汽中发现含有稳定的双原子分子的现象 [14]. 为

确定本文所用的单原子分子铷蒸汽样品中含有多

原子个数的原子簇粒子, 对本文用的 75%样品进

行了 SEM和 TEM检测, 检测结果如图 2所示.

n′

由文献 [17,18]可知, 两个铷原子簇分子的最

小核间距为 0.495 nm, 依据 Na15 的结构形状 [19],

估算 87Rb15 簇的直径为 2 × 0.495 = 0.99 nm, 约

等于 1 nm. 图 2(a)中的黑色团簇是直径约为

20 nm的簇粒子, 估算大约上百个铷原子簇的大

小, 图 2(b)中黄色圆圈内的黑色团簇是多个直径

不等的纳米级粒子, 图 2(c)和图 2(d)是固态样品

中相互对照的实物粒子与铷原子的绿色点状分布

图 (EDS mapping). 由此可见铷蒸馏气体样品中

确实存在簇粒子, 共振光谱图 1是铷蒸馏气体含有

的多种自由原子簇粒子 (87Rb)  的共振光谱. 

3   实验数据分析和讨论
 

3.1    实验数据与结果

n′

n′

用 87Rb1, (87Rb)2′, ···, (87Rb)15′符号分别代表

实验中测到的包含 87Rb1 在内    = 1, 2, ···, 15的

(87Rb)  的 15种粒子. 本文采用在水平稳恒励磁

电流 I0 为 500—1000 mA, 即水平稳恒磁场强度

H0 为 2.376—4.752 G条件下的共振光谱测试数

据. 测试方法与相关光磁共振文献 [13]中测量单原

子分子 87Rb1 的 g因子实验方法基本相同, 当水平

稳恒磁场H0 的方向与扫描磁场Hs 及地磁场水平

分量 Hd//方向一致时, 从 500 mA开始, 固定水平

励磁电流 I0 值即固定了水平磁场强度H0, 从小到

大调节与 H0 方向相垂直的射频磁场的频率 f1, 当

f1 满足 

hf1 = gFµB∆MF · (H0 +Hs +Hd//) (1)

就会产生塞曼能级之间的共振跃迁 . (1)式中的

MF 为每一种原子簇的总分子角动量 F在磁场H0
(z轴)方向的分矢量 , 其磁能级量子数 MF = F,

F – 1, F – 2, ··· , –F, 当跃迁选择定律为 DMF =

± 1时, 会有两个相邻塞曼能级共振跃迁信号发

生, 当矢量MF 的方向与水平磁场H0 的方向一致,

可将 (1)式写为 

hf1 = gFµB(H0 +Hs +Hd//). (2)

同样, 当水平稳恒磁场 H0 与扫描磁场 Hs 及地磁

场水平分量 Hd//方向相反时, 从小到大连续调节

 

200 nm 200 nm

20 nm

(a) (b)

(c) (d)

20 nm

图 2    (a), (b)铷簇颗粒的TEM图片; (c), (d)铷元素分布图

Fig. 2. (a), (b) TEM images of the Rb cluster particles; (c),

(d) the distribution of rubidium by EDS mappings. 
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与 H0 方向相垂直的射频交变磁场的频率 f2, 当

f2 满足 

hf2 = gFµB(H0 −Hs −Hd//), (3)

粒子也会吸收射频能量, 产生 DMF = ± 1的相邻

塞曼能级共振跃迁信号.

f̄ =
1

2
(f1 + f2)将 (2)式与 (3)式相加, 并令  得

 

hf̄ = gFµBH0, (4)

µ̄n′ µn′

由 (4)式可粗略地认为各簇粒子在磁场H0(z)方向

上的磁矩  的量值  为 

µn′ = gFµB, (5)

gn′相应各簇粒子的朗德因子  为 

gn′ = gF . (6)

f̄

Ā

fn′ n′

f̄n′ Ān′

gn′ µn′

n′

n′

n′

n′

首先测量 87Rb1 的共振信号, 记录其共振频率

值 f1, f2 及平均值  和相应的共振信号振幅值 A同,

A反和  , 然后用同样方法, 在同一外场下, 连续向

小调节射频信号源的频率, 在   = f */   处就会

出现相应的其余 14种簇粒子的共振信号, 分别记

录这 14种共振信号的 f1, f2, A同, A反的值及形态,

共振光谱原图见补充材料 SA (online), 并在补充

材料 SB (online)中将记录的光谱数据分别列表显

示, 包含 15种粒子的  ,  以及由 (4)—(6)式求得

的各簇粒子的朗德因子值  及磁矩  . 从水平稳

恒电流 500 mA (2.376 G)起至 1000 mA (4.752 G),

每隔 20 mA (约 0.095 G)固定一个水平稳恒磁场

H0 值, 进行一次信号测量和记录. 详细情况见补充

材料 SB, SC, SD中各表的数据值及计算结果. 对

应   = 1, 3, 5, 7, 9, 11, 13, 15为奇数的粒子的共

振光谱数据与计算的朗德因子和磁矩值均列在补

充材料 SB中的表 SB1—SB8 (online), 对于   为

偶数的粒子的共振光谱数据, 因为只有    = 2有

共振信号, 振幅值约为 105 mV, 其他   = 4, 6, 8,

10, 12, 14的簇粒子共振光谱振幅均为 0, 虽理论

上也能计算其同一磁场条件下的磁矩值, 但因实测

共振振幅为 0, 证明其磁矩消失为 0, 并在相应表

中进行了个别标注和说明, 详细数据见在补充材

料 SC中的表 SC2—SC7 (online). 15种粒子的共

振光谱振幅值及平均值见补充材料 SD (online),

1—15种粒子的共振光谱振幅平均值及形态示意

图见图 1.

ḡn′ µ̄n′ Ān′

截取补充材料 SB, SC, SD中各簇粒子相应的

朗德因子、磁矩、振幅的平均值   ,    ,    , 如

表 1所列.

f̄

再利用补充材料 SB中表 SB1—SB8和补充

材料 SC中表 SC1的  与 H0 的数据生成 9种簇粒

子的实验磁矩曲线, 如图 3所示. 
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5 0.098789 
7 0.070635 
9 0.054953 
11 0.044975 
13 0.038060 
15 0.032978 

3289 kHz

n′ f̄

n′
图 3    实验测得的 (87Rb)  的 9种簇粒子的共振频率   与

磁场 H0 的关系曲线 (   = 1, 2, 3, 5, 7, 9, 11, 13, 15)

f̄ n′

n′

Fig. 3. Magnetic  field  strength H0 dependence  of  resonance

frequency    for the 9 kinds of Rb cluster particles (87Rb) 

(   = 1, 2, 3, 5, 7, 9, 11, 13, 15). 

n′ ḡn′ µ̄n′ Ān′表 1    实验获得的 (87Rb)  各粒子的平均  ,   ,  
ḡn′ µ̄n′ Ān′ n′Table 1.    The   ,   ,    of the 15 kinds of cluster particles (87Rb)  .

n′  为奇数粒子 n′ ḡn′ µ̄n′  /µB Ān′  /mV n′  为偶数粒子 n′ ḡn′ µ̄n′  /µB Ān′  /mV

87Rb1 1 0.494337 0.494337 1574.50 (87Rb)2′ 2 0.246984 0.246984 105.75

(87Rb)3′ 3 0.164598 0.164598 883.07 (87Rb)4′ 4 0 0 0

(87Rb)5′ 5 0.098789 0.098789 383.47 (87Rb)6′ 6 0 0 0

(87Rb)7′ 7 0.070635 0.070635 188.70 (87Rb)8′ 8 0 0 0

(87Rb)9′ 9 0.054953 0.054953 84.92 (87Rb)10′ 10 0 0 0

(87Rb)11′ 11 0.044975 0.044975 48.62 (87Rb)12′ 12 0 0 0

(87Rb)13′ 13 0.038060 0.038060 31.55 (87Rb)14′ 14 0 0 0

(87Rb)15′ 15 0.032978 0.032978 12.63
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3.2    实验结果与讨论

f̄

ḡn′

µ̄n′ ḡn′

由图 3可以看出, 9种簇粒子的共振频率  与

外磁场 H0 呈线性关系, 因此得出各簇粒子  因子

是常数, 也就是各簇粒子的磁矩值不随外磁场的

改变而改变, 因此实验测得的各簇粒子磁矩是各粒

子的固有自发磁矩  . 而稳定的  因子数值是由

每个簇粒子中的 5s价电子的化学结构环境所决定

的 [20], 由此证明这些粒子是处在稳定分子态结构

中, 并且这些稳定态有可见的塞曼共振跃迁信号

产生.

n′

n′ n′

µ̄n′ n′

实验获得的    = 1, 2, ···, 15各簇粒子的磁

矩数值分别为 :  0.494337,  0.246984,  0.164598,  0,

0.098789, 0, 0.070635, 0, 0.054953, 0, 0.044975, 0,

0.038060, 0, 0.032978, 单位为µB. 可以看出测得的

簇粒子的磁矩值均在玻尔磁子µB 数量级, 证明这

9种磁矩值不为 0的簇粒子均有轨道角动量和自

旋角动量不为 0的分子合角动量 [14], 簇粒子的磁

矩值随  值由小到大递增而递减.    = 4, 6, 8, 10,

12, 14偶数的粒子磁矩值均为 0, 证明这些簇粒子

磁矩消失为 0. 总体上这些簇粒子的磁矩值  随 

值及其奇偶性呈现出了两种不同性质的依赖关系.

n′

µz= µ̄n′ ̸=0

ω0

R
MFMF ±1
z =

∫
φ∗
MF

µn′φMF ±1
dτ

̸= 0

H1cosωt ≫ ω

ω = ω0

n′

µz = µ̄n′ = 0

R
MFMF ±1
z =

∫
φ∗
MF

µn′φMF ±1
dτ = 0

H1cosωt

φMF
, φMF ±1

dτ

因  为奇数的簇粒子自发磁矩不为 0[14,21], 其

磁矩在水平磁场 z方向上的分量值  , 在

水平稳恒磁场H0 的作用下, 粒子会以一定固有角

频率  绕 z轴进动, 粒子在相邻塞曼能级的跃迁概

率正比于矩阵组元  

 量值的平方, 当在垂直于 z轴的 x方向施加射

频磁场   时, 在 H0     H1, 射频频率   满足

共振条件  条件下, 粒子会吸收射频能量产生

塞曼跃迁, 与射频子进行能量交换, 故能检测到

幅值不为 0的吸收信号 [14,21]. 相反,   为大于 4的

偶数的簇粒子因自发磁矩消失为 0, 粒子磁矩在磁

场 z方向的分量   , 使跃迁概率组元

   , 粒子不会与

x轴的交变射频磁场   发生能量交换, 检测

信号的幅值固然为 0, 其中    为每个簇粒

子的两个相邻塞曼子能级的本征波函数,    是粒

子所在的三维整个组态空间的体积元. n′数值的物

理本质意义将在第 4和第 5小节中深入探讨.

实验还证明了, 对于本文中磁矩值不为 0的

除 87Rb1 以外的 8种簇粒子, 其由稳定分子态跃迁

到相邻塞曼能级时, 一定产生了簇粒子解离成单原

子的现象 [14,22], 才能在光磁共振检测中看到图 1

所示的因共振吸收射频子后又吸收单原子光谱

7948 Å的 D1s+光的共振光谱.

n′

在铷蒸汽中的簇粒子是属于大核间距的簇分

子, 基态或最低激发态的簇分子内的原子之间只有

介于金属键与范德瓦耳斯键力之间的作用力 [14,22],

限于范德瓦耳斯力使其势能曲线在颇大核间距上

有一个很小的极小值, 这些簇分子也叫范德瓦耳斯

分子, 在 328 K左右, 当 kT (0.028 eV)近于离解

热 (87Rb2 离解热最大为 0.49 eV)小于 3.5 eV[14,22],

在低气压 (P (1333.3 Pa) 小于 0.02个大气压)条

件下, 热碰撞就可能使簇分子离解成单原子. 因此

在本实验中, 具有跃迁概率组元不为 0的簇分子,

在原子光谱 7948 Å的 D1s+光辐照下, 由稳定的簇

分子态吸收射频能量后, 跃迁到簇分子的相邻塞曼

能级的分子态. 因为对于一个簇分子能检测出的稳

定态很稀少 [14], 跃迁后的这个相邻塞曼子能级的

分子态或是不稳定预离解态或是在激发到这个稳

定态的过程中, 由于 D1s+原子光谱的辐照或多体

碰撞, 如 I2, Hg2 一样由于原子光谱辐照而解离为

I, Hg单原子, 铷簇分子同样地解离为 87Rb1 原子,

从而使解离后的单原子吸收了 7948 Å 的 D1s+原

子光谱, 发生了簇分子的塞曼跃迁共振解离为原子

而原子又吸收原子光谱的现象 [14]. 但   = 4, 6, 8,

10, 12, 14偶数的 6种簇分子因为磁矩消失而使跃

迁概率组元量值为 0, 不能吸收到射频子能量而未

被解离, 因此其光谱振幅均为 0. 当然簇分子吸收

射频能量跃迁后被解离的过程也会与多体碰撞和

自发辐射光子而复合成簇分子的过程相动态平衡,

以保证样品中含有的各簇分子比例的相对稳定. 这

也许就是形成实验中观察到的稳定的 14种簇粒子

吸收或不吸收 D1s+原子光谱的原因. 详细的簇分

子解离与复合机理尚待进一步研究.

n′ n′

n′

本文依据表 1中 (87Rb)  的平均磁矩值与  

值大小及其数值奇偶性的依赖关系, 再结合前人在

较低温度下获得的铝沸石中的 Na, K, Rb簇的自

发磁化强度, 铁磁性与 ns电子个数和其个数的奇、

偶性的依赖关系 [2−4,7−12], 并根据已报道的碱原子

的易簇性质以及铷单原子气体中检测出了稳定的
87Rb2 的双原子分子等事实 [14], 可推测实验测到的

(87Rb)   14种簇粒子也许分别相应的由 2—15个
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铷原子组成的化学意义上的铷自由原子簇 87Rbn.

包括单原子分子在内的 15种原子簇分别用 87Rbn =
87Rb1, 87Rb2, ···, 87Rb15 符号表示, n = 1, 2, ···, 15.

为了证明这一议题, 基于分子轨态理论对铷原子簇

分子的磁矩计算进行了尝试性的理论探究. 

4   理论分子轨态法计算铷原子簇87Rbn
的平均磁矩

 

4.1    各簇分子的核间距大小及 Hund 耦合
属性的判断

2 ⩽ n ⩽ 15

re 0.495 ⩽ re ⩽ 0.990 nm
根据相关文献估算  铷簇分子核间距

 数值大约在   之间 [14,17−19],

其 5s价电子居于主壳层数为 5的大壳层范围 ,

故判断铷簇分子为大核间距的大壳层簇分子结

构类型. 再依据有关铷原子的单原子超精细能级

图 [13,15], 因为碱金属价电子近似可以看作自由电

子, 价电子与原子实之间的相互作用非常弱, 但几

个原子形成簇以后, 电子运动与核间轴连线的相互

作用却非常强, 这种类型的耦合通常属于 Hund(a)

的情形, 因此铷元素的自由原子簇属于 Hund(a)

情形. 那么这些簇分子从基态跃迁到第一激发态的

跃迁规则均符合 Hund(a)情形跃迁规则 [14]. 

4.2    87Rbn–1 + 87Rb1 原子簇分子的电子组
态和项型构建及其稳定性的判断

本研究引用 Nan + Na1 原子簇构建模式 [19],

即用 87Rbn = 87Rbn–1 + 87Rb1 逐一添加一个原子

构建原子簇的模式, 构造出原子数逐渐增多、化学

意义上的 2—15个原子组成的 87Rbn 的 14个簇分

子. 在每个簇分子中含有由原子的原子核和核外

KLMNspd 的闭壳层电子组建成的封闭的大分子实,

即不论由几个原子形成的团簇, 它们都可以粗略地

看成由不同个封闭的原子实凑近构成封闭的大分

子实, 大分子实外开壳价电子在 5s与 4d壳层或更

高层发生分子轨态顺序重排 (也就是通常所说的

5s与 4d轨道杂化), 这些价电子不再属于某一个固

定原子, 而是按着大核间距大壳层分子的泡利原理

原则, 尽可能优先填入能量最低的分子轨态.

用一个新的视角去看原子簇分子, 将其看作是

由双分子构成的簇分子即 87Rbn = 87Rbn–1 + 87Rb1.

再将双分子 87Rbn–1 + 87Rb1 簇比照双原子分子;

用双分子 87Rbn–1 + 87Rb1 的分子实中心连线轴即

λi

Λi λi(h/(2π)) λi

λi Λi

λi

87Rbn–1 的分子实中心与 87Rb1 的核心连线 (以后称

作实间轴, a spindle connecting the real centers of

two molecules), 比照双原子分子的核间轴; 再用

双分子 87Rbn–1 + 87Rb1 的任一价电子 i的轨道角

动量在分子实中心连线轴上的分量量子数  , 比照

双原子分子的任一价电子 i的轨道角动量在核间

轴上的分量量子数   , 其量值为   ,     =

0, 1, 2, 3, ···, 分别将这些电子称作 s, π, d, ···电子.

只要簇分子不脱耦, 这里的   与双原子分子的  

意义完全相同. 又因为电子自旋角动量量子数 S的

意义随着核间距为任何距离都保持不变, 因此双分

子簇与双原子分子的 S意义完全相同 [14]. 并根据

 , S的数值粗略地写出各簇分子电子组态和分子

项簇, 双分子簇就可以像双原子分子一样写出电子

组态和分子态项型. 这种用电子组态表达分子的电

子结构方法, 虽然比较粗略, 但这是唯一能正确定

出任何分子项态的方法 [14].

∆λ = 0,±1 g ↔ u,∆n = 0,±1 ∆S = 0

Pa − Pb

λ合

按照分子轨态方法 [14], 参考文献 [14]中的表

29、表 33、表 34以及图 157界定相关条件, 并结合

具体簇分子的核间距大小和 Hund(a)情形, 写出

了表 2中 87Rbn 的大壳层双原子分子的各簇分子基

态电子组态和分子态项型. 并按着只将基态中一个

电子跃迁到较高轨态的 Hund(a)情形的激发原则,

即遵从   ,    ,    ,

的跃迁法则, 求出最低激发态的电子组态和分子态

项型. 根据成键与反键的电子对数目之差  ,

对每个分子态的稳定性给出初步判断, 表 2中的

 , S分别代表簇分子轨道与自旋的合角动量在

实间轴的分量量子数. 

4.3    簇分子的项态结果与讨论

从表 2各簇分子的项态可知:

Pa − Pb

Σ Π Πg Πu

1)稳定性: 表 2中 15种分子的各自相应的基

态 X与最低激发态 A的  的数值均相同, 也

就是稳定性相同, 证明同一分子基态和最低激发态

存在的  ,   态或是  ,   是同样稳定的分子态 [14].
2Σg

2Σu
2Πg

2Πu

3Σg
3Πg

2)简并性 :    ,    ,    ,    均是含有 5s

电子数为奇数的分子基态与激发态, 它们的简并度

均由自旋引起, 符合按 Jahn-Teller效应原理的简

并态稳定性预期 [23,24], 并且有相关文献证明这些粒

子均具有自发磁矩不为 0顺磁性 [2]. 表 2中简并态

 ,   仅是 87Rb2 中两个自旋平行的电子, 其合

自旋量子数为 1, 使其简并度为 3, 也是由自旋引
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1Σu
1Σ+

g
1Πg

1Πu

起的简并度, 又因 87Rb2 是线性结构分子, 具有自

旋引起的顺磁性, 符合 Jahn-Teller效应原理的简

并态稳定性预期. 非简并态的多原子簇的 4个分子

态   ,    ,    ,    均是含有 5s电子数为偶

数, 且 n > 4的簇分子, 而且均是非线性结构分子,

因此其不具有顺磁性 [2,19,23,24]

2Σg
2Σu

3Σg
2Πg3)磁性: 对于有磁性的   ,    ,    ,    ,

2Πu
2Πu

3Πg

λ合 = 0 2Σg
2Σu

3Σg Σ

λ合 = 2, 3 ∆ Φ

λ合 = 1 2Πg
2Πu

3Πg

 ,   ,   稳定分子态, 根据相关文献研究 [14],

通常  的  ,   ,   这三个  态在外磁场

中的塞曼裂距非常小, 因检测不到可以忽略; 对于

 的  ,   态由于分子态稳定性差使其不能

始终存在于样品气体中, 它们的塞曼效应分裂也难

以检测到; 只有  的  ,   ,   三个分子

态稳定性高而且具有显著可见的塞曼效应, 所以这

表 2    15种原子簇分子 87Rbn 的基态和最低激发态的电子组态和分子态项型表
Table 2.    Electron configuration and molecular state of the ground state and the lowest excited state of 15 kinds of cluster

particles 87Rbn.

团簇分子,
参考分子 λ合基态电子组态和分子态及  和S

λ合
∆λ = 0,±1 g ↔ u

∆n = 0, ±1, ∆S = 0

最低激发电子组态及其  和S (Hund(a)
情形跃迁规则  ,   ,

 
Pa − Pb

基态X与最低激发态A
稳定性比较 

87Rb1
KLMNspd(σg5s)

2Σu, λ合 = 0, S = 1/2
 

     

KLMNspd(πu4d)
2Πu, λ合 = 1, S = 1/2

 

     

Pa − Pb = 1/2

Pa − Pb = 1/2

X:  
A:  

87Rb2
85Rb2[14]

(σg5s)2, 1Σ+
g , λ合 = 0, S = 0

(σg5s)(σu5s), 3Σ+
u , λ合 = 0, S = 1

          或
[         ]

(σg5s)(πu4d), 1Πu, λ合 = 1, S = 0

(σu5s)(πu4d), 3Πg, λ合 = 1, S = 1

         或
[        ]

Pa − Pb = 1− 0 = 1

Pa − Pb = 1− 0 = 1

Pa − Pb = 1/2− 1/2 = 0

Pa − Pb = 1/2− 1/2 = 0

X:  
A:  

[X:  
A:   ]

87Rb3
(σg5s)2(σu5s),

2Σ+
u , λ合 = 0, S = 1/2

 

     

(σg5s)(σu5s)(πu4d),
2Πg, λ合 = 1, S = 1/2

 

     

Pa − Pb = 1− 1/2 = 1/2

Pa − Pb = 1− 1/2 = 1/2

X:  
A:  

87Rb4
(σg5s)2(σu5s)2,

1Σ+
g , λ合 = 0, S = 0

 

     

(σg5s)(σu5s)2(πu4d),
1Πu, λ合 = 1, S = 0

 

     

Pa − Pb = 1− 1 = 0

Pa − Pb = 1− 1 = 0

X:  
A:  

87Rb5
(σg5s)2(σu5s)2(σg4d),
2Σ+

g , λ合 = 0, S = 1/2

 

     

(σg5s)2(σu5s)2(πu4d)1,
2Πu, λ合 = 1, S = 1/2

 

     

Pa − Pb = 1 1
2
− 1 = 1/2

Pa − Pb = 1 1
2
− 1 = 1/2

X:  

A:  

87Rb6
(σg5s)2(σu5s)2(σg4d)2,
1Σ+

g , λ合 = 0, S = 0

 

     

(σg5s)2(σu5s)2(σg4d)(πu4d),
1Πu, λ合 = 1, S = 0

 

     

Pa − Pb = 2− 1 = 1

Pa − Pb = 2− 1 = 1

X:  
A:  

87Rb7
(σg5s)2(σu5s)2(σg4d)2(πu4d),

2Πu, λ合 = 1, S = 1/2
 

     

(σg5s)2(σu5s)2(σg4d)1(πu4d)2,
2Σ+

g , λ合 = 0, S = 1/2 2∆g,
λ合 = 2, S = 1/2

 

      ;  
Pa − Pb = 2 1

2
− 1 = 1 1

2

Pa − Pb = 2 1
2
− 1 = 1 1

2

X:  

A:  

87Rb8
(σg5s)2(σu5s)2(σg4d)2(πu4d)2,

1Σ+
g , λ合 = 0, S = 0

 

     

(σg5s)2(σu5s)2(σg4d)1(πu4d)3,
1Πu, λ合 = 1, S = 0

 

     

Pa − Pb = 3− 1 = 2

Pa − Pb = 3− 1 = 2

X:  
A:  

87Rb9
(σg5s)2(σu5s)2(σg4d)2(πu4d)3,

2Πu, λ合 = 1, S = 1/2
 

     

(σg5s)2(σu5s)2(σg4d)1(πu4d)4,
2Σ+

g , λ合 = 0, S = 1/2 2∆g,
λ合 = 2, S = 1/2

 

      ;  
Pa − Pb = 3 1

2
− 1 = 2 1

2

Pa − Pb = 3 1
2
− 1 = 2 1

2

X:  

A:  

87Rb10
(σg5s)2(σu5s)2(σg4d)2(πu4d)4,

1Σ+
g , λ合 = 0, S = 0

 

     

(σg5s)2(σu5s)1(σg4d)2(πu4d)4(πg4d)1,
1Πu, λ合 = 1, S = 0

 

     

Pa − Pb = 4− 1 = 3

Pa − Pb = 4 − 1 = 3
X:  
A:  

87Rb11
(σg5s)2(σu5s)2(σg4d)2(πu4d)4(πg4d)1,

2Πg, λ合 = 1, S = 1/2

 

     

(σg5s)2(σu5s)1(σg4d)2(πu4d)4(πg4d)2,
2Σ+

u , λ合 = 0, S = 1/2 2∆g, λ合 = 2,
S = 1/2

 

      ;    
Pa − Pb = 4− 1 1

2
= 2 1

2

Pa − Pb = 4− 1 1
2
= 2 1

2

X:  

A:  

87Rb12
(σg5s)2(σu5s)2(σg4d)2(πu4d)4(πg4d)2,

1Σ+
g , λ合 = 0, S = 0

 

     

(σg5s)2(σu5s)1(σg4d)2(πu4d)4(πg4d)3,
1Πu, λ合 = 1, S = 0

 

     

Pa − Pb = 4− 2 = 2

Pa − Pb = 4 − 2 = 2

X:  
A:  

87Rb13
(σg5s)2(σu5s)2(σg4d)2(πu4d)4(πg4d)3,

2Πg, λ合 = 1, S = 1/2

 

     

(σg5s)2(σu5s)1(σg4d)2(πu4d)4(πg4d)4,
2Πu, λ合 = 1, S = 1/2

 

     

Pa − Pb = 4− 2 1
2
= 1 1

2

Pa − Pb = 4− 2 1
2
= 1 1

2

X:  

A:  

87Rb14
(σg5s)2(σu5s)2(σg4d)2(πu4d)4(πg4d)4,

1Σ+
g , λ合 = 0, S = 0

 

     

(σg5s)2(σu5s)2(σg4d)2(πu4d)4(πg4d)3(σu4d),
1Πu, λ合 = 1, S = 0

 

     

Pa − Pb = 4− 3 = 1

Pa − Pb = 4− 3 = 1

X:  
A:  

87Rb15
(σg5s)2(σu5s)2(σg4d)2(πu4d)4(πg4d)4(σu4d),

2Σ+
u , λ合 = 0, S = 1/2

 

     

(σg5s)2(σu5s)2(σg4d)2(πu4d)4(πg4d)3(σu4d)2,
2Πg, λ合 = 1, S = 1/2

 

    

Pa − Pb = 4− 3 1
2
= 1

2

Pa − Pb = 4− 3 1
2
= 1

2

X:  

A:  

注: 表中电子组态仅87Rb1的基态和激发态标出了闭壳层KLMNspd, 其他粒子没有重复标出闭壳层KLMNspd.
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Π三个   态的分子塞曼跃迁信号比其他分子态最有

可能被检测到.

λ合 = 1 2Πg
2Πu

3Πg

Σ自旋 ≈ 0

Σ自旋

4)塞曼效应可见性: 对于  的  ,   ,

 态, 因为只要簇分子有电子的轨道角动量在实

心轴上的分量不为 0, 在有外磁场时, 自旋角动量

S引起的塞曼分裂与簇分子在外磁场中总的塞曼

裂距相比是非常弱小, 可以忽略 [14], 可认为  ,

 表示双分子簇的总自旋角动量 S在实 (核)间

轴上的分量MS, S自旋 = MS = S, S – 1, S – 2, ···,

0, ···, –S. 

4.4    簇分子平均磁矩的公式计算

µ̄y

将双原子分子在磁场 H0(z)方向上的磁矩分

量的平均值  公式 [14]
 

µy =
(Λ+ 2Σ自旋)(Λ+Σ自旋)MJ

J(J + 1)
µ0. (7)

µ̄n

拓展应用于 87Rbn–1 + 87Rb1 双分子簇上, 双分子

簇在磁场H0 (z)方向上的分量的平均值  可对照

写为 

µn =
(λ合 + 2Σ自旋)(λ合 +Σ自旋)MF

F合(F合 + 1)
µ0, (8)

µ0 = µB

F合

MF

MJ

Σ自旋 ≈ 0

Σ自旋 ≈ 0

5s 1
2

2Σ+
g λ合 = 0 S = 1/2 5p 1

2

2Πu λ合 = 1 S = 1/2

F1 F1 = 2

(7)式和 (8)式中  为玻尔磁子, 用簇分子的

总角动量   代替双原子分子的总角动量 J, 用双

分子的塞曼能级磁量子数   代替双原子分子的

磁量子数   , 它们均由罗素桑德斯耦合而来, 在

双原子分子和双分子簇的  意义相同并令

 . 对于属于 Hund(a)情形的 87Rbn–1  +
87Rb1 簇分子 , 因单原子分子的 87Rb1 的基态  

(  ,    ,    )与它的最低激发态  

(  ,    ,    )超精细能级结构分子的

合角动量   相同, 均为   
[13], 同理类比, 可设

Π Σ

F合 =∑
Fn = nF1 = 2n F合

MF最大 = F合 = Fn−1+

F1 = 2n

λ合 = 1 Σ自旋 ≈ 0

15种原子簇的基态和最低激发态的   ,    两态的

分子合角动量也均相同 , 而且均可以写为  

 ,    在磁场 H0 方向的分矢量

为 MF, 其磁量子数为 MF, MF = MF合, MF合 =

Fn–1 + F1, Fn–1 + F1 – 1, Fn–1 + F1 – 2, Fn–1 +

F1  –  3,  ···, Fn–1  –  F1, 当  

 时 , 簇分子的磁矩最大 , 当簇分子均用

 , 令    . 代入得到最大平均磁矩: 

µn =
(λ合 + 2Σ自旋)(λ合 +Σ自旋)MF

F合(F合 + 1)
µ0 =

1

F合 + 1
µ0.

(9)

µ0 = µB F合 ≫
F合 + 1 ≈ F合

(9)式中的  , 当      1时, 近似地可以将

 , 那么 (9)式就可近似写为 

µn =
1

F合 + 1
µ0 =

1

F合
µB =

1

2n
µB. (10)

ḡn µ̄n =

ḡnµB ḡn

设 (10)式中各簇粒子的朗德因子为   , 由   

 , 可得  值 

ḡn = 1/(2n). (11)

依据上述分析与 (10)式和 (11)式, 计算有磁矩的

n = 1, 2, 3, 5, 7, 9, 11, 13, 15原子簇分子磁矩值

和朗德因子值, 见表 3, n = 4, 6, 8, 10, 12, 14的

原子簇磁矩和朗德因子均为 0. 

4.5    各原子簇分子的共振光谱振幅值理论
评估

Ān I吸

I吸 ∝ f
∣∣RMFMF ±1

z

∣∣2/dm Ān

粗略认为所有簇粒子共振光谱的平均振幅

 正比于吸收频率为 f的射频能量的强度   ,

 , 因此振幅  可粗略写成
 

An ∝ I吸 ∝ f
∣∣RMFMF ±1

z

∣∣2/dm, (12)

其中, dm 是分子态的简并度. 在上述条件下, 按

(12)式判断各簇粒子共振光谱的振幅, 结果见表 4.

µ̄n ḡn表 3    87Rbn 簇的磁距  和朗德因子  的理论计算结果
µ̄n ḡnTable 3.    Theoretical calculation results of    and    of Rb clusters87Rbn.

n为奇数
的簇分子

n为奇数的
分子项

5s价电子
个数

µ̄n  /µB ḡn 
n为偶数
的簇分子

n为偶数的
分子项

5s价电
子个数

µ̄n  /µB ḡn 

87Rb1 2Πu 1 1/2 1/2 
87Rb2 2Πg 2 1/4 1/4 

87Rb3 2Πg 3 1/6 1/6 
87Rb4 2Πu 4 0 0

87Rb5 2Πu 5 1/10 1/10 
87Rb6 2Πu 6 0 0

87Rb7 2Πu 7 1/14 1/14 
87Rb8 1Πu 8 0 0

87Rb9 2Πu 9 1/18 1/18 
87Rb10 2Πu 10 0 0

87Rb11 2Πg 11 1/22 1/22 
87Rb12 2Πu 12 0 0

87Rb13 2Πg 13 1/26 1/26 
87Rb14 2Πu 14 0 0

87Rb15 2Πg 15 1/30 1/30 
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n′
n′

n′

n′

n′

由表 4可以看出, 当 n =   时87Rbn 与 (87Rb) 

磁矩值分别对应相等, 朗德因子数值分别对应相

等, 同一种同位素的原子簇的朗德因子数值相等

意味着两个原子簇中 5s价电子的化学环境相同 [20],

由此证明实验检测到 (87Rb)   = 87Rb1, (87Rb)2′,

(87Rb)3′ ,  (87Rb)4′ ,  (87Rb)5′ ,  (87Rb)6′ ,  (87Rb)7′ ,

(87Rb)8′ ,  (87Rb)9′ ,  (87Rb)10′ ,  (87Rb)11′ ,  (87Rb)12′ ,

(87Rb)13′ ,  (87Rb)14′ ,  (87Rb)15′ 就相应的分别是由

1—15个原子构成的原子簇 87Rbn = 87Rb1, 87Rb2,
87Rb3,  87Rb4,  87Rb5,  87Rb6,  87Rb7,  87Rb8,  87Rb9,
87Rb10,  87Rb11,  87Rb12,  87Rb13,  87Rb14,  87Rb15, 那

么 n′的意义首先就是 n代表原子簇中含有的原子

个数, 又因为铷是一价碱金属元素, n的数值也恰

好等于簇内含有的 5s价电子个数, 只有这样双重

意义的  值, 才使实验中测得的簇粒子的平均磁矩

值和振幅值均随其   值大小及其奇、偶性呈现两

种不同性质规律. 纵观 n = 1—15中原子簇分子的

磁矩值, 当 n > 2时, 铷簇磁矩之间的耦合呈现出

反铁磁性质, 这些结果与相关文献中的结论具有一

致性 [2,11,12,23,24]. 

5   结　论

本文实验发现了铷单原子气体中含有其他

n′

ḡn′ µ̄n′

ḡn′µB

14种簇粒子 , 符号分别为 :  (87Rb)    =  87Rb1,

(87Rb)2′ ,  (87Rb)3′ ,  (87Rb)4′ ,  (87Rb)5′ ,  (87Rb)6′ ,

(87Rb)7′ ,  (87Rb)8′ ,  (87Rb)9′ ,  (87Rb)10′ ,  (87Rb)11′ ,

(87Rb)12′,  (87Rb)13′,  (87Rb)14′,  (87Rb)15′ 并且实验

测出这些簇粒子的   因子值和自发磁距值   ,

它 们 分 别 为 :  0.494337,  0.246984,  0.164598,  0,

0.098789, 0, 0.070635, 0, 0.054953, 0, 0.044975, 0,

0.038060, 0, 0.032978, 磁矩为  .

ḡn µ̄n

ḡn

µ̄n

ḡnµB

基于分子轨态法理论分析和计算得到了
87Rbn 的朗德因子值  和簇分子磁矩值  , 它们分

别 对 应 于 87Rbn  =  87Rb1,  87Rb2,  87Rb3,  87Rb4,
87Rb5,  87Rb6,  87Rb7,  87Rb8,  87Rb9,  87Rb10,  87Rb11,
87Rb12, 87Rb13, 87Rb14, 87Rb15, 原子簇的   因子值

和自发磁值   分别为: 1/2, 1/4, 1/6, 0, 1/10, 0,

1/14, 0, 1/18, 0, 1/22, 0, 1/26, 0, 1/30和其磁矩

为  .

n′
n′

n′

当 n =   时, (87Rb)  的实验结果与基于分子

轨态法理论计算分析得到的 87Rbn 的朗德因子和磁

矩值结果严格吻合, 平均相对误差仅为 0.6765%,

同一种同位素的原子簇的朗德因子 g相同, 证明实

验测到的 14种簇粒子 (87Rb)  分别严格对应原子

簇 87Rbn. 这一事实证明实验获得的 14种簇粒子的

朗德因子和磁矩值与单原子分子 87Rb1 的朗德因子

n′表 4    87Rbn 与 (87Rb)  的平均磁矩和振幅值的对比

n′Table 4.    Comparison of average magnetic moment and amplitude of 87Rbn and (87Rb)  .

团簇87Rbn n µ̄n  /µB n′团簇(87Rb) n′ µ̄n′  /µB 磁矩的相对误差% Ān′  /mV Ān′ Ān  与  比较

87Rb1 1 1/2 
87Rb1 1 0.494337 1.1326 1574.50 一致

87Rb2 2 1/4 (87Rb)2′ 2 0.246984 1.2063 105.75 线性分子简并态

87Rb3 3 1/6 (87Rb)3′ 3 0.164598 1.2411 883.07 一致

87Rb4 4 0 (87Rb)4′ 4 0 0 0 0

87Rb5 5 1/10 (87Rb)5′ 5 0.098789 1.2110 383.47 一致

87Rb6 6 0 (87Rb)6′ 6 0 0 0 0

87Rb7 7 1/14 (87Rb)7′ 7 0.070635 1.1042 188.70 一致

87Rb8 8 0 (87Rb)8′ 8 0 0 0 0

87Rb9 9 1/18 (87Rb)9′ 9 0.054953 1.0843 84.92 一致

87Rb10 10 0 (87Rb)10′ 10 0 0 0 0

87Rb11 11 1/22 (87Rb)11′ 11 0.044975 1.0556 48.62 一致

87Rb12 12 0 (87Rb)12′ 12 0 0 0 0

87Rb13 13 1/26 (87Rb)13′ 13 0.038060 1.0467 31.55 一致

87Rb14 14 0 (87Rb)14′ 14 0 0 0 0

87Rb15 15 1/30 (87Rb)15′ 15 0.032978 1.0658 12.63 一致

n′15种簇粒子(87Rb)  与87Rbn的磁矩相对误差均值为: 0.6765%

n′9种磁矩不为0的簇粒子(87Rb)  与87Rbn的磁矩相对误差均值为: 1.1275%
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g1 = 1/2 µ1 = 1/2µB

F合

 和磁矩值   具有相似的规律性,

将对原子簇磁性研究具有重要的参考价值; 并且证

实了这些原子簇的磁矩具有两个不同规律, 一是

5s电子个数 n为奇数的原子簇, 均具有自发磁矩,

且其磁矩值随 n的递增而递减, 反比于原子簇的合

角动量  而减小, 由实验共振光谱获得的振幅值

与磁矩值的规律具有一致性; 二是 n为偶数的原子

簇, 大多数情况下其磁矩值均消失为 0, 振幅也为

0, 只有 n = 2的 87Rb2, 由于是线型分子因 Jahn-

Teller效应而例外. 当 n > 2时, 铷簇磁矩之间的

耦合随 5s价电子个数 n的递增呈现出长程有序的

反铁磁性质.
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For  the  magnetism  of  alkali  metal  clusters,  it  is  difficult  to  determine  the  number  of  atoms  and  the

magnetic moment of isolated atoms cluster. In this paper, we investigate the magnetic moment of single atomic

molecule  87Rb1 and 14 kinds of  cluster particles  (87Rb)    (  = 2, 3,  4,  ···,  15) in a saturated rubidium vapor

sample at about 328 K, by using optical magnetic resonance spectroscopy. The experimental results show that

there is a relationship f   = f */   between the resonant frequencies f   of 14 kinds of cluster particles (87Rb) 

and  the  resonant  frequencies  f *  of  87Rb1.  The  magnetic  moment  and  their  resonance  amplitudes  show  two

different relationships with the     odevity. When the particles have an odd number of 5s electrons, they must

have spontaneous magnetic moment, and the value of magnetic moment increases with n and decreases inverse

proportionally with the combined angular momentum F of the cluster particles. The amplitude obtained from

resonance  spectrum  complies  with  the  variation  law  of  magnetic  moment  value.  On  the  other  hand,  for  the

cluster particles with n being even number, the magnetic moment value becomes 0 and the amplitude is also 0

in the most cases, except for the cluster particles 87Rb2 with n = 2 i.e. two 5s electrons, which is caused by the

Jahn-Teller  effect  of  the  linear  molecules,  and  the  magnetic  moment  value  is  consistent  with  the  calculation

results of the odd number particles. When n > 2, the coupling effect between the magnetic moments of the Rb

cluster  shows  a  long-range  ordered  antiferromagnetic  property  with  the  increase  of  the  number  of  5s  valence

electrons n. The electron configuration and molecular state of the ground state and the lowest excited state of

14  kinds  of  2 —15  atoms  cluster  particles  87Rbn,  as  well  as  the  stability  of  each  molecular  state  and  the

possibility  of  visible  Zeeman  effect  are  obtained  by  using  the  molecular  orbital-state  theory  analysis  and

constructing the 87Rbn–1 + 87Rbn atomic cluster model. Furthermore, based on the magnetic moment of diatomic

molecules  ruler,  it  is  found  that  when  n  =    ,  the  magnetic  moment  of  (87Rb)    and  87Rbn  are  in  strict

consistency  (the  average  relative  error  is  only  0.6765%),  confirming  the  corresponding  relationship  between

(87Rb)   and 87Rbn. This research will be of great value in the magnetic research of cluster particles.
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