Асимптотическое поведение дипольных моментов электронных переходов и матричных элементов спин-орбитального взаимодействия двухатомных молекул на диссоциационном пределе: неэмпирическое моделирование на примере гетероядерных димеров щелочных металлов LiRb, NaK и NaRb.
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Поиск наиболее эффективных путей лазерному синтеза и спектрального исследования уникальных свойств молекулярного Бозе-Эйнштейн конденсата привел к необходимости в прецизионных знаниях энергетической структуры и радиационных свойств синтезируемых двухатомных молекул вблизи порога их диссоциации [1]. Современные методы лазерной сборки устойчивых ансамблей ультрахолодных молекул используют высоко лежащие электронно-колебательно-вращательные уровни слабосвязанных атомных пар, оптические характеристики которых крайне чувствительны к особенностям асимптотического поведения кривых потенциальной энергии (ПЭ), матричных элементов (МЭ) спин-орбитального взаимодействия (СОВ), а также дипольных моментов электронных переходов (ДМП) при больших значениях межъядерных расстояний R.
В данной работе, в рамках квантово-химических расчетов высоко уровня, были полу-чены адиабатические ПЭ, ДМП и МЭ СОВ для всех электронных состояний, сходящихся к первым трём диссоциационным пределам (ДП) молекул LiRb, NaRb, и NaK. На основе неэм-пирических данных и аналитической теории возмущений дисперсионных взаимодействий, удалось установить, что ДМП и СОВ между состояниями, сходящимися к разным ДП, линеаризуются как функция R-3, в то время как СОВ между состояниями, сходящимися к одному ДП, линеаризуются как R-6. Для всех ДМП и СОВ определены численные параметры асимптотического взаимодействия и установлены закономерности их поведения в зависимости от пространственной симметрии комбинирующих электронных состояний. 
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