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1. Koherentas atomu mijiedarbibas ar lazera starojumu modeléSanas
pamatprincipi

Atomu (Seit un turpmak S$is vards attiecas gan uz atomiem, gan molekulam) koherenta
stavokla pierakstam tiek izmantota atomara blivuma matrica p, kuras izmainas laika apraksta
Liuvila jeb optiskie Bloha vienadojumi:

ap 1)

ih=—"= [, p] + inRp,

kur H ir sisttmas Hamiltona operators, kuru atomiem vienlaicigi mijiedarbojoties ar
elektromagnétisko (lazera) starojumu un ar&ju magnétisko lauku, veido tris dalas:

A=H,+H; —d-E). (2)
Pirmais saskaitamais izteiksmé (2) apraksta neperturb&ta atoma energétiskos stavok]us, kas ir
atkarigi no atoma iek$gjas struktiiras, otrais apraksta atoma mijiedarbibu ar argjo lauku, bet
treSais — atoma mijiedarbibu ar elektromagnétisko starojumu dipola tuvinajuma.

Operators R izteiksmé (1) apraksta atomu relaksaciju gan spontanas sabruk$anas (koherenta
relaksacija), gan atomiem fiziski izlidojot/ielidojot mijiedarbibas apgabala (nekoherenta
relaksacija).

Pielietojot rot€josa vilna aproksimaciju, stohastisku, no laika atkarigu, vienadojumu
dekorelaciju, ka ar1 stohastiska fazes mainigd formalu vid&joSanu laika, izmantojot fazes
1&cienu vai difuzijas modeli, no optiskajiem Bloha vienadojumiem ir iesp&jams iegiit blivuma
matricas Z&mana koherencu dalas dinamikas vienadojumus [Phys. Rev. A 69, 063806
(2004)1:

apg,;g; _ —_—% 2 * 2 —k *
at = :'g'ieru + ‘:‘ekg_j dgiekdewagj pekewa - ‘:‘ekg_j' dgiEkdekQHL pgrn!—]’j +

CksCm €k Gm
= * 4 E EkEl _ . .
+Hgiekdgmekdekg_,'f)gigm) ?’wp,l;’ig_,i + nggj peket ﬂ/gr”.';’i.';’_,i + )\5(92 g?)
erel
(3a)
Opeses _ (22, + Zgees) do,o d — = oo o d +
at — \"eigm —gKk€j €igk gme_jl()%gm —gre;eigi gkempemej
9k 9m Gk-Em
—% * .
+~eigkdemgkdgkejf)eiem) — Wpese; — (' + “/E)P'eie_;- (3b)

Vienadojumi (3) ir spéka stacionaras ierosmes gadijumam, kad ir iesp&jams iegit to skaitlisku
atrisinajumu, kas apraksta kvantu superpozicijas stavokli, kada argjie lauki
(elektromagnétiskais un magnétiskais) sagatavo atomus. No Siem rezultatiem ir iesp&jams
tiesa veida aprekinat fluorescences signalu, kas ir eksperimentali noveérojams lielums. Tipiski
tiek modeléta noteiktas polarizacijas fluorescences signala atkariba no aréja magnétiska lauka,
ka arl citiem ierosmes parametriem, pieméram, ierosino$a elektromagnétiska starojuma
intensitates, ierosino$a starojuma kiila diametra vai temperatiras atomaro tvaiku S$iina.
Vienadojumu (3) skaitliskais atrisinajums ir atomara stavokla blivuma matrica, kuru ir
iesp&jams analizet ar1 tiesa veida, piemeram, att€lojot to ka lepkiska momenta varbitibu
sadalijuma virsmu (http://budker.berkeley.edu/ADM/).

»Atomaro un nepartrauktas vides tehnologisko fizikalo procesu modelésana, matematisko metoZu pilnveide un kvalitativa izpéte”
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Vienadojumu sist€éma (3) apraksta blivuma matricu vienai noteiktai atomu atruma grupai,
kura Doplera efekta rezultata sajiit EM starojuma ar frekvenci

if = fo+Af, (4)

kur fo ir 1azera starojuma frekvence laboratorijas atskaites sistéma, bet Af = f,v, — Doplera
nobide atomiem, kas kustas ar atrumu v, lazera stara izplatiSanas virziena. Lai nemtu véra
Doplera efektu, sistema (3) tiek atrisinata visam atruma grupam kada noteikta apgabala ap
vidgjo vertibu v, = 0 (tipiska izvele apgabalam ir +20) un tiek iegita atrisinajumu sverta
vidgja vertiba, npemot veéra katras atruma grupas statistisko svaru. Vienadojumu sist€mas
skaitliska risinasana ir realizéta datorprogrammas sSteady (skat. Programmas steady
dokumentaciju), kuras ir uzrakstitas programmeésanas valoda C++ un izmanto tadas atverta
koda bibliotekas ka GSL (GNU Scientific Library), UMFPACK (Unsymmetric Multifrontal
sparse lu Factorization PACKage) un BLAS (Basic Linear Algebra Subprograms).
Programmas steady modifikacijas ir piem&rojamas dazadam fizikalajam sistémam un ir
darbinamas datoros ar Linux operétajsistemu.

2. Koherentas ierosmes modelésana ipasi plana atomaro tvaiku stina

Aprakstita teorétiska modela darbiba jau ieprieks bija labi parbaudita sarmu metalu D; linijas
(att. 1.) ierosmé ,,normala” atomaro tvaiku §iina [Phys. Rev. A 78, 013417 (2008), Phys. Rev.
A 79, 053404 (2009)]. Ipasi plana §iina, atskiriba no ,,normalas”, atomiem ir daudz mazaka
iespgja parvietoties lazera kilim paraléla virziena, $ada veida ievérojami tiek samazinats
Doplera efekts [Opt. Comm 200, 201 (2001)], tai pat laika ievérojami palielinas nekoherentas
relaksacijas atrums, paradas ar1 papildus ierosinata stavokla relaksacija, jo visi atomi atrodas
tuvu Stnas sienindm un, mijiedarbojoties ar to, notiek atomu relaksacija.

85Rb 87Rb

——x361.6MHz SP,, f:fz

A 7 8145MHz

Fg=3
Fg=2

30357 MHz SS,, 6834.7 MHz

Attels 1. Rubidija D, spektralas Iinijas struktira

Lai izprastu un noveérté€tu So procesu ietekmi uz atomu un elektromagnétiska starojuma
mijiedarbibu argja magnétiska lauka klatbutng, tika veikts eksperiments, kura rezultati tika
salidzinati ar teorétiskas modeléSanas rezultatiem. Eksperimenta tika veikta 1pasi plana §tina
ieslégtu rubidija atomu D; spektralas Iinijas dazadas supersikstruktiiras parejas novérojamo
magneto-optisko rezonansu registrésana. Par magneto-optisko rezonansi sauc fluorescences,
kas registréta ka funkcija no magnétiska lauka ekstrému ar rezonanses tipa izmainam
fluorescences intensitaté. Magneto-optiskas rezonanses var noverot tadam magnétiska lauka
vertibam, pie kuram divi vai vairaki atoma energétiskie limeni ir degeneréti. Vienkarsakaja
gadijuma tas realiz€jas pie magnétiska lauka B = 0, kad veidojas t.s. nulles rezonanses, kuras
tika pétitas Tpasi planaja Siina.

»Atomaro un nepartrauktas vides tehnologisko fizikalo procesu modelésana, matematisko metoZu pilnveide un kvalitativa izpéte”
4 Nr.2009/0223/1DP/1.1.1.2.0/09/AP1A/V1AA/008




2. ESF b

EIROPAS SOCIAAIS I[EGULDIJUMS TAVA NAKOTNE i

FONDS

EIROPAS SAVIENIBA
Teorétiska modela neskaidro parametru novértéSana (nekoherentas relaksacijas atrumu) tika
veikta empiriski, analiz&jot eksperimentali iegiitus spektrus, kuros tika registréts fluorescences
signals atkariba no ierosmes frekvences (att. 2.)

141 ®Rb Rb D

F=2 F,=3 F =2 F =1

0 2000 4000 6000 8000
Lazera frekvences izskanosana (MHz)

Attels 2. Fluorescences ierosmes spektrs normala (1) un ipasi plana $una (2)
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Attels 3. ®Rb izotopa D; Iinijas 4 supersikstuktiiras komponentés eksperimentali registrétie un teorétiski modelétie
magneto-optisko rezonansu profili

Sada spektra katru spektralliniju apraksta Voigta sadalfjums, kura Gausa daJu nosaka
spektrallinijas Doplera paplasinajums, bet Lorenca dalu — linijas dabiskais platums, sadursmju
paplasindgjums un atomu sieninu mijiedarbiba. Ta ka spektralliniju dabiskais platums
aplikotajai sisteémai ir labi zindms un sadursmju paplasinajumu ir iesp&jams saméera labi
novertet, tad, izmantojot ierosmes spektru (att. 2.), ir iesp&jams novertét ar1 relaksaciju, kas

»Atomaro un nepartrauktas vides tehnologisko fizikalo procesu modelésana, matematisko metoZu pilnveide un kvalitativa izpéte”
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notiek atomiem mijiedarbojoties ar Stinas sienipam. Sikakas detalas par noveértéSanas
procediiru un iegiitajam vertibam ir aprakstitas publikacija [1].

Izmantojot novértétos teorétiska modela parametrus, tika iegiiti skaitliskas modeleSanas
rezultati, kas plasa ierosmes jaudas blivumu apgabala dazadam supersikstruktiiras parejam un
atSkirigiem rubidija izotopiem labi apraksta eksperimentalos rezultatus plasa magnétiska
lauka apgabala (+30 G) (att. 3., 4. [1]).

Intensitate, rel. vienibas
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Attels 4. ¥Rb izotopa D, Itnijas 4 supersikstuktiiras komponentés eksperimentali registrétie un teorétiski modelétie
magneto-optisko rezonansu profili

Magneto-optiskas rezonanses ir piemérotas augstas precizitates magnétiska lauka mériSanai.
Ipasi plana $tina §1s rezonanses atbilst loti Saura telpas apgabala esoSam magnétiskajam lauka,
paverot iesp&ju magnétiska lauka gradienta mérisanai ar telpisko precizitati [idz 1um.

»Atomaro un nepartrauktas vides tehnologisko fizikalo procesu modelésana, matematisko metoZu pilnveide un kvalitativa izpéte”
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3. Koherentas ierosmes un koherenéu parneses modeléSana kaskazu
tipa atomaras parejas

Kaskades tipa pareja atomi tiek ierosinati uz tadu stavokli, starp kuru un pamatstavokli
sastopami vél vairaki energijas Iimeni, un atoms var atgriezties pamatstavokli pa dazadiem
celiem (att. 5.)
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Attels 5. Kaskades tipa parejas no cézija 7P3/2 ierosinata stavokla
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Aplukotaja sistema cezija atomi no pamatstavokla 6S;j; tiek ierosinati uz stavokli 7P3p, noO
kura tie sabrikot pa dazadiem celiem atgriezas pamatstavokli. Eksperiments tiek registréta
gan tiesa (455 nm), gan netiesa (852 un 894 nm) fluorescence un tas atkariba no magnétiska
lauka.

Veidojot matematisko modeli $adai fizikalai sist€mai, janem vera, ka atskiriba no sist€émas (3)
ir nevis 2 bet gan 7 stavokli, kas janem vera, lidz ar to risinama vienadojumu sistéma izskatas
Sada [2]:

o 0]
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€k Em €kEm €kEm

ez 1 1
- i d. [1]
+ ﬁlz Egn FR + iA"—mQ, + FR - iACkQJ ‘ * Ekr i p“k“m

les|? 1 " 0) L - [0]
ﬁ,2 Z FR _ iA,—_ng dg,ck flc}\-q;npgmg_, + FH + iAr.kg, der.k fzr;kﬁ‘u pgpgm

€k .gm

+A0(gi.95) (5)
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Katrs no vienadojumiem (5-11) apraksta kada no attéla 5. paradito atomaro stavok]u attistibu
laika, visi vienadojumu kopa veido linearu diferencialvienadojumu sistému, kura ir atrisinama
stacionaram stavoklim, visu vienadojumu kreisas puses pielidzinot nullei.

Sistemas (5)-(11) skaitliska atrisinaSana ir loti resursietilpiga, tapéc bija loti svarigi izvéléties
optimalu sakotngjo parametru novert§jumu. Lidzigi ka sist€émai (3) arT Sai sist€émai tika veikta
vidgjoSana Doplera profila.
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Attels 6. Cs 6Py, (Fg = 3) --> 7P;, ierosmé novéroto kaskaZzu pareju fluorescence trim komponentém.
Eksperimentalie (pa kreisi) un teorétiska modela (pa labi) rezultati [2]

No atSkirigiem pamatstavokla supersikstruktiras Itmeniem ierosinato kaskazu pareju
fluorescences signali trim novérojamiem vilnu garumiem ir redzami att€los 6. un 7.

»Atomaro un nepartrauktas vides tehnologisko fizikalo procesu modelésana, matematisko metoZu pilnveide un kvalitativa izpéte”
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Attels 7. Cs 6Py, (Fg = 4) --> 7Py, ierosmé novéroto kaskaZu pareju fluorescence trim komponentém.
Eksperimentalie (pa Kkreisi) un teorétiska modela (pa labi) rezultati [2]

Kaskazu pareju pétijjumi liecina, ka ar lazera starojumu inducétas koherences ierosinatajos
stavoklos tiek efektivi parnestas uz zemak esoSiem stavokliem, kas tiesa veida
nemijiedarbojas ar ierosino$o starojumu. Sada veida ir iesp&jams optiski polarizét izolétus
atomaros stavoklus un izvairitos no dazadiem nevélamiem blakusefektiem polarizacijas
procesa. Teorétiskas modeléSanas rezultati liecina, ka ari loti sarezgitam fizikalam sistémam
teorétiskais modelis sniedz apmierinosu aprakstu, pat neskatoties uz to, ka nav iesp&jams
veikt parametru pieskanosanu ierobezoto datorresursu dél.

4. Koherentas ierosmes modelésana molekulas lielu lenkiska momenta
kvantu skaitli

Divu (un vairaku) atomu molekulu energétiska struktiira ir krietni sarezgitaka neka
atseviskiem atomiem. Molekulu energétisko strukttiru iedala tris limenos:

1. Elektroniskie energijas Iimeni;
2. Svarstibu energijas limeni;
3. Rotacijas energijas limeni.

Katrai nakamajai grupai raksturigie attalumi starp atSkirigiem energijas limeniem ir vismaz
par vienu lieluma kartu mazaki — katrs elektroniskais Itmenis satur lielu skaitu svarstibu
Iimenu, un katrs no svarstibu limepiem — lielu skaitu rotacijas limenu. Atomu energija
savukart ir aprakstama tikai ar elektroniskajiem energijas limeniem, jo tajos nevar notikt
starpkodolu saiSu svarstibas vai rotacija ap simetrijas centriem. Elektroniskos Iimenus
aprakstosi orbitala un pilna elektronu vai atoma lenkiska momenta kvantu skaitli tipiska
gadfjuma ir saméra mazi (< 10), savukart ar svarstibu un rotaciju kvantu skaitli var sasniegt
ievérojami lielakas veértibas. Nemot véra visu iepriek$ teikto, var secinat, ka molekulam
energgétisko Iimenu un tajas notiekoSo koherento procesu matematiskais apraksts ir ievérojami
sarezgitaks neka atomu gadijuma.

Tapéc veicot petijumus par koherentiem procesiem molekulas cenSas izmantot sist€mas, kas
fizikali ir vienkarSakas — raksturigi ir petjjumi par sarmu metalu divatomu molekulam.
Matematiskaja modeléSana tiek rupigi izsveérts, kadas molekulu energétiskas struktiiras
ipasibas ir nepiecieSams nemt veéré un kadas var atmest, nezaudgjot sp&ju aprakstit realo
fizikalo sistemu.

ST projekta ietvaros tika veikts pétijums par K, molekulds novérojamam magneto-optiskam
rezonansém, energijas stavokliem ar lielam rotacijas kvantu skaitla vértibam. Ka pétijuma

»Atomaro un nepartrauktas vides tehnologisko fizikalo procesu modelésana, matematisko metoZu pilnveide un kvalitativa izpéte”
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fizikala sistéma tika izvéleta K, molekulu pareja starp elektroniskajiem Iimeniem
X@;%Blﬂu, noveérojot polarizaciju uz to pasu elektronisko Iimeni, ka svarstibu
pamatstavoklis tika izveléts v’’=0, ierosinatais v’=0, bet fluorescenci novéroja uz Iimeni
v1”’=3. Rotacijas kvantu skaitli tika izveleti J’=99->J'=99->J),"’=99 (Q pareja) un
J’=105-2>J=106->J;’=107 (R pareja). Veidojot matematisko modeli tika pienemts, ka
blakus esoSie rotacijas Itmeni atrodas pietickami talu, lai tie neietekmétu izvéletas parejas ne
Doplera efekta rezultata, ne arT ITmenu sajaukSanas rezultata, kas uz rotacijas limeniem
neattiecas. Nemot véra Sos apsveérumus, divatomu molekulas bija iesp&jams aprakstit baze
& Jimy >, kur J; ir pamata vai ierosinata stavokla rotacijas kvantu skaitlis un m; — tam
atbilstoSais magnétiskais kvantu skaitlis jeb rotacijas momenta projekcija uz kvantésanas ass,
bet ar ¢ ir aprakstiti visi pargjie kvantu skaitli, kas izveletas parejas ietvaros paliek nemainigi.
Aprakstot molekularo sistému $ada baze uz to ir iesp&jams attiecinat diferencialvienadojumu
sisttmu (3), kuru var transform@t linearu vienadojumu sist€éma, pienemot, ka ierosmé ir
iestajies stacionars stavoklis un blivuma matricu atvasinajumus péc laika var pielidzinat
nullei.

Uzdevums atrisinat $o linearo vienadojumu sistému tomér nav Tpasi vienkarSs, jo sist€tmu
kopa veido (2*J” + 1)(2*)° + 1) vienadojumi, kas kopuma veido aptuveni 40 000
vienadojumus izveletas fizikalas sist€mas aprakstam. Nemot v&ra, ka vienadojumu
atrisinajumi ir kompleksi skaitli, realais nezinamo lielumu skaits ir vél 2 reizes lielaks. Tiesa
veida $adu sistému risinasana prasa loti jaudigus datorus un ir laikietilpiga. Skaitlisko
uzdevumu var vienkarSot, nemot véra, ka linearajai vienadojumu sisteémai atbilstoSaja
koeficentu matrica lielaka dala elementu ir vienada ar nulli — aprakstitajai fizikalajai siste€mai
nenulles elementu proporcija matrica ir aptuveni 10, Operacijam ar $adam, dalgji aizpilditam
matricam, ir iesp&jams izmantot IpasSus algoritmus, kas nem veéra tikai no nulles atSkirigos
elementus.

Z'S 2 @ TB

NI &
h S ‘{(.
E( XC y \g

Attels 8. Ierosmes un novéro$anas geometrija, novérojot magneto-optiskas rezonanses K, molekula [3]

Pirmkart matrica japieraksta 1pasa forma, noradot no nulles atSkirigo elementu indeksus un
vertibas, nevis visas vertibas péc kartas, $ada veida viena (no nulles atSkkiriga) elementa
saglabaSanai tiek izmantots tris reizes lielaks atminas apjoms, tomér, nemot véra matricas
aizpildijumu apskatamaja uzdevuma, tiek aizgpemta 3*10™ no tas atminas, ko aiznemtu
koeficientu matrica tradicionala forma. Darbam ar $Tm matricam tiek izmantota brivpieejas
C++ bibliotecka UMFPACK (Unsymmetric Multifrontal sparse lu Factorization PACKage)
[ACMTrans.Math. Softw. 30, 165 (2004)]. Risinot linearu vienadojumu sist€ému, kas
pierakstita forma AX = b, ir nepiecieSams diagonaliz&t matricu A, kas ir ieprieks aprakstita,
dalgji aizpildita koeficientu matrica. Skaitliskaja modeléSana izmantota biblioteka So matricu
sadala apakSmatricas, kas ir izvietotas uz galvenas diagonales, katra nakamaja soli So darbibu
veicot ar iepriek§ izveidotajam apakSmatricam Iidz to izme@rs samazinas Iidz vienam

»Atomaro un nepartrauktas vides tehnologisko fizikalo procesu modelésana, matematisko metoZu pilnveide un kvalitativa izpéte”
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att. 8.), gan ar1 fluorescences polarizacijas (att. 9. un 11.).
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Attels 9. K; molekula registrétas (punkti) un modelétas magneto-optiskas rezonanses. Pa kreisi - R pareja, pa labi - R
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Laser power density: 1.1 W/cm?®
Atomic density N: 6.310" em™

0.0

pareja [3]

Attels 10. Pilnas fluorescences atkariba no ierosinosa starojuma jaudas blivuma, eksperimentalie dati.
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EIROPAS AVIENiBA
elementam un sakotn&ja matrica ir diagonalizéta. Stradajot ar skaitliskajiem modeliem tika
konstatéts, ka UMFPACK algoritma izmantoSana klist attaisnojama (atraka ka pilnas
matricas diagonalizé$ana) tad, kad matricas aizpildijums ir aptuveni 10™, kas izpildas pie J =
10. Lidz ar to skaitliska model€Sana tika veikta diagonaliz&jot linearas vienadojumu sist€émas
koeficientu matricu, izmantojot UMFPACK algoritmu. Sadi realizéts skaitliskais modelis lava
ar parastiem datoriem realiz€t nepiecieSamos aprékinus, lai modelétu eksperimentalos
rezultatus. Eksperimentos tika novérotas magneto-optiskas rezonanses magnétiska lauka B =
0 apkartn€ mainot lauku no 0 Iidz 10 000 gausu robezas. legiitie model&Sanas rezultati ir labi
atbilstosi eksperimenta registrétajiem, tiek noveérota tumsa rezonanse ar raksturigo platumu
dazi simti gausu gan atseviskas fluorescences komponent€s ar ortogonalu polarizaciju (skat.

1.20

1.10
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Attels 11. K2 molekula registrétas (punkti) un modelétas magneto-optiskas rezonanses. Q pareja, zemaka atomu
koncentracija neka 8. attela. Pa kreisi - augsts ierosmes jaudas blivums, pa labi - zems ierosmes jaudas blivums [3]

Redzams, ka teor€tiskais modelis sniedz loti labu eksperimentalo rezultatu aprakstu un ir
veiksmigi piemérojams sist€mu ar lielu lenkisko momentu aprakstam.

Japiebilst, ka modeléSanas procesa, stradajot ar magneto-optiskajam rezonansém, kas ir
legiitas pie atSkirigiem ierosino$a starojuma jaudas blivumiem, ir japielieto Rabi frekvences,
kas tiek iegiitas pec atSkirigiem algoritmiem, ko ilustré 10. attéls, taja redzams, ka palielinot
terosmes jaudas blivumu, fluorescence pie mazam jaudam aug péc vienas linearas sakaribas,
bet pie lielam jaudam — péc citas, liecinot, ka iestajas zinams fluorescences piesatinajums un
arvien lielaka nozime ir relativi zemas jaudas apgabaliem lazera kila malas. ST probléma tiks
apliikota §1s apaksSaktivitates atskaites 7. punkta.

5. Koherentas ierosmes matematiska modela parbaude augstas jutibas
atomaros procesos

Magneto-optisko rezonansu tipiskaja pielietojuma magnétiska lauka meériSana jeb
magnetometrija bitiskakas ir tadas rezonanses, kas ir Sauras un ar lielu kontrastu, kas parasti
ir raksturigs tumsajam rezonansém. GaiSas rezonanses, kam ir mazs kontrasts, tiek uzskatitas
par interesantu paradibu, tacu tam Sobrid nav praktiska pielietojuma. Tacu tas nenozimé, ka
S1s vajas gaiSas rezonanses ir nenozimigas pétnieciskaja procesa, tiesi $adi — vaji izteikti un
pret apkart€jiem apstakliem jutigi procesi ir 1pasi biitiski teorétiska modela parbaudes procesa,
jo var viennozimigi paradit modela sp&ju veikt kvantitativu fizikalas realitates aprakstu.

»Atomaro un nepartrauktas vides tehnologisko fizikalo procesu modelésana, matematisko metoZu pilnveide un kvalitativa izpéte”
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Attels 12. Rubidija D, linijas struktiira

Interesants $adu gaiSo rezonansu 1emérs ir noveérojams rubidija atomu D, spektralas linijas
(att. 12.) Fg = 2 2> Fe = 3 (I, 'Rb) vai Fg = 3 > F. = 4 (II; ®Rb) supersikstruktiiras
komponent&s. Sis parejas péc savas vispargjas struktiiras Fg = Fe = Fg + 1 atbilst gaisajam
rezonansém, tomer pétot tas atomaro tvaiku $ina, §1s konkrtas parejas Doplera efekta
rezultata ietekmé citas, netalu esoSas supersikstruktiiras parejas, kuras ir tumsas un ar lielaku
kontrastu. Tapec parejas (I) un (II) ir loti vaji izteiktas un jutigas pret tadiem apstakliem, ka
nelielas ierosino$a lazera starojuma frekvences izmainas, ka ari ierosmes jaudas blivuma
izmainas. Paral€li veicot teorétisko model€Sanu, izmantojot teorétisko modeli, kuru apraksta
sisttma (3), un eksperimentalo minétajas parejas noveérojamo magneto-optisko rezonansu
1zpé€ti, modeleSanas rezultati liecindja, ka pie zemiem ierosmes jaudas blivumiem abas parejas
ir paredzama gaiSa rezonanse ar mazu (< 0,1%) kontrastu, kas, palielinot jaudas blivumu,
parvérSas tumsa rezonans€. Sakotngji eksperimentalie rezultati neliecindja par §STm gaiSajam
rezonansém. Tomer stradajot ar eksperimentalo iekartu, taja tika konstatétas nepilnibas, kuras
novérSot, tika registrétas teorétiska modela paredzEtas gai$as rezonanses. Turklat tika
detalizéti noveérota rezonanses zimes maiga (no gaiSas uz tumsu), palielinot ierosinosa
starojuma jaudas blivumu, pilniba apstiprinot teorétiska modela rezultatus (attéli 13. un 14.).
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Attels 13. ®*Rb D2 Iinijas Fy = 3 > F. = 4 supersikstruktiiras pareja novéroto magneto-optisko rezonansu atkariba no
ierosinosa starojuma jaudas blivumu (a-e) un Kontrasta atkariba no jaudas blivuma (f) [4]

2 -1 0 1 2
2 1 0 i 2 - -1 0 1 2 ™ | Lod
101 4¢ 1 1 ! . 1.0 1.015 1 L Lt L1015 ,
. 1=0.14 mW/cm® . 1=0.20 mW/cm’ r Fs
M £ = 0.50 MHz L] O = 0.59 MHz & £ L
B S : '.1.&’] 008 s : st 103 ] / [ 103
z % & [ Z 1014 .‘ & z K, L
Z 1.006 . Froos £ - s | E [
] [
i J > i . VI = 1.02] Lo
3 . 3 g [
E1.004 ] < . Floo = A ' b =
= - o B 1,005 < Floos = r
=] ‘es . . = . r | F
1.002 ] w [ ooz : [ 1.01] Frol
: [
. 3 > [ [
1 e F1 L [
(a) * 3 14(b) ¢ F 11(c) F
T T T —T T T T T
2 K 0 1 2 -2 -1 0 i 2
Magnetic field (G) Magnetic field (G)
2 -1 0 1 2
1.06 1 1 1 1.06 RS ]
] I=0.87 mW/cm? [ s107 : S0
1.053 Qg =123 MHz F1.05 -
P 1 > % o L 0
Z1.045 Flo4 E E )
E R 3 H H [
e 1.033 103 H) g 510° F-510°
1= ] E = = [
=102 Loz =1 H r
] t Z [
] & 1024 L.1102
1013 E 101 -e o
ERC) g 0 ’
E L1
T T T T T T ————
2 1 ] 1 2 2 1 0 1 2 0.1 1
Magnetic field (G) Magnetic field (G) Laser power density (mW/em?)

Attéls 14. ¥Rb D2 Iinijas Fy = 2 - F, = 3 supersikstruktiiras pareja novéroto magneto-optisko rezonansu atkariba no
ierosinosa starojuma jaudas blivamu (a-e¢) un kontrasta atkariba no jaudas blivuma (f) [4]

Turpmakaja pétijumu gaita teorétiska modela informacija par atoma koherentajiem
stavokliem tika izmantota, lai izpétitu, kas ir pamata rezonanses zimes mainai. Sakotn€jo
hipotézi par Doplera efekta raditu supersikstruktiiras pareju parklaSanos modela rezultati
noraidija (att€ls 15., pa kreisi). Tika konstatéts, ka efekts ir geometriska rakstura — rezonansi
noverojot pilna fluorescence, ko veido tris ortogonalu komponensu summa (Ix + ly + 1),
modelis neparedz rezonanses zimes mainu, tacu eksperimentali realiz€jamaja fluorescences
noverosana viena virziena, to veido divas komponentes (I + ly) un Sai summai ir novérojama
rezonanses zimes maina (att€ls 15., pa labi), liecinot, ka magnétiska lauka ietekm& notiek
lenkiska momenta precesija ierosinataja stavokli.
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Attels 15. Rb D2 linijas Fy = 2 - F, = 3 supersikstruktiiras pareja novéroto magneto-optisko rezonansu kontrastu
atkariba no ierosmes jaudas blivuma. Dazadam atruma grupam novérojamais kontrasts (pa Kkreisi); dazadas
fluorescences komponentes novérojamais kontrasts (pa labi) [ 4]

Sie rezultati apliecina atomu koherentas ierosmes matematiska modela iesp&jas ne tikai
kvantitativi aprakstit fizikalo realitati, bet arT sniegt viegli saprotamu skaidrojumu procesiem,
kas notiek atomaraja vide.

6. Limenu krustoSanas signalu modeléSana pie no nulles atskiriga
magnétiska lauka rubidija atomaro tvaiku sana, D, ierosmé

Ieprieks aprakstitas magneto-optiskas rezonanses visos gadijumos bija ta sauktas nulles
rezonanses, kuras tika novéroti rezonanses signali pie nulles magnétiska lauka, kad degeneréti
ir magnétiskie apakslimeni ar vienadu pilno atoma lepkisko momentu F vai J. Energijas

struktiiras izmainas magnétiskaja lauka apraksta operators Hp izteiksmé (3), kuru var izrakstit
ka
Hy ==2(g/)+gi1) B, 12)

kur pg ir Bora magnetons, bet J un I — attiecigi pilnais elektronu lenkiskais moments un
kodola spins, kurus saskaitot iegiist pilno atoma lenkisko momentu F=J+1, g; un g, ir
atbilstoSie Landé faktori. Hamiltona operators (12) sastav no mijiedarbibas matricam fiksétam
lenkiska momenta projekcijam uz kvanteSanas ass mp = m; + my, to var izrakstit, izmantojot
Vignera 3j un 6j simbolus:

B = (=1)/H+FtFemetl JOF + 1)(2F, + DJJ + 1D(2J + 1) - (13)
Fi 1 F ] E I
(_mf 0 mf) . {_Fk J 1}’
1-B = (=1)/*+FitFimme+l [(QF + 1)(2F, + DIT + D21 + 1) - (14)
F, 1 F, I F L
kur ( ] ) ir 3j, bet { ) } — 6] simbols, savukart L ir elektronu orbitala lenkiska

momenta kvantu skaitlis. Izrakstot magnétiska lauka un atoma iek$€jas energijas
mijiedarbibas Hamiltona operatoru (12), ka matricu, saskana ar (12) un (13) un iegitajai
matricai atrisinot Tpasveértibu problému, iegtitas 1pasvertibas atbilst magnétisko apakslimenu
energijam (att€li 15. un 16.). Redzams, ka ir saméra daudz tadu magnétiska lauka vertibu, pie
kuram sakrit dazadu magnétisko apakSlimenu energijas.

»Atomaro un nepartrauktas vides tehnologisko fizikalo procesu modelésana, matematisko metoZu pilnveide un kvalitativa izpéte”
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Attels 16. Supersikstruktiiras Iimenu saSkel§anas 8"Rb 5Py, stavokIi.
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Attéls 17. Supersikstruktiiras Iimenu saskelSanas ®Rb 5P, stavokli.

Tomér ne visos no S$iem krustpunktiem ir noverojami Itmenu krustoSanas signali,
pamatnosacijums, lai tas notiktu ir tads, lai ierosinoSa elektromagnétiska starojuma viens

»Atomaro un nepartrauktas vides tehnologisko fizikalo procesu modelésana, matematisko metoZu pilnveide un kvalitativa izpéte”
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fotons spétu Sos abus apaksSlimenus saistit ar vienu un to pasu pamatstavokla limeni, tas ir
iesp&jams tad, ja izpildas nosacijums

Am < 2. (15)
Tadgjadi visus krustpunktus, kuriem var nové€rot Iimenu krustoSanas rezonanses signalus,
varam iedalit 3 grupas:

1. Am = 0: §adi krustpunkti nav iesp&jami;

2. Am = 1: 8adi krustpunkti nov&rojami ierosmes geometrija, kura lenkis starp ierosinosa
starojuma polarizacijas virzienu un magnétisko lauka indukcijas vektoru nav 0° vai
90°;

3. Am = 1: sadi krustpunkti nov€rojami geometrija, kura lenkis starp ierosinosa
starojuma polarizacijas virzienu un magnétiska lauka indukcijas vektoru ir 90°;

Visizteiktakas rezonanses ir novérojamas 3. veida krustpunktiem, kuras ar1 ir tika izvEletas
pétisanai LU Lazeru centra eksperimentos. Sie krustpunkti 13. un 14. attéla ir atziméti ar
grieku alfabéta burtiem. So rezonansu pozicijas magnétiskaja lauka nosaka supersikstruktiiras
saskelSanas un Iidzigas rezonanses vesturiski ir izmantotas atomaro konstansu noteikSanai.
Savukart, ja ir zinama preciza informacija par atoma energijas struktiiru, tad $is rezonanses ir
iesp&jams izmantot magnétiska lauka kalibréSanai, ka lauka vertibu atzimes, mérot lauku dazu
desmitu Gausu apgabala. Sadai procediirai ir nozimigi, lai reozonanses biitu péc iespéjas
izteiksmigakas, galvenokart, lai to kontrasts biitu péc iespgjas lielaks.

Sada tipa rezonanses visértak ir novérot fluorescences polarizacija, novérojot divas
ortogonalas lineari polarizeéts fluorescences komponentes, no kuram vienai polarizacija ir
paral€la ierosino$a starojuma polarizacijai, savukart noveérosana tiek veikta gar magnétiska
lauka indukcijas vektora virzienu.

Registrgjot signalu ir butiski péc iesp&jas precizak iestatit ierosinosa starojuma frekvenci, lai
pie attieciga krustoSanas signala tiktu péc iesp&jas efektivak inducéta koherencu veidoSanas
Iimenu krustpunkta. Tas ir 1paSi biutiski stradajot ar Rb izotopiem, kam ir lielakas
supersiksruktiiras [imenu saskelSanas vertibas.

Lidz ar to ka pétijuma merkis tika izvirzita Iimenu krusto$anas signalu rezonanses kontrasta
maksimizeSana, precizi pieskanojot ierosino$a starojuma frekvenci uz limenu krustoSanas
energijai, ka arT demonstrét uz optiskajiem Bloha vienadojumiem balstita teorétiska modela
iespejas kvantitativi aprakstit Sos [imenu krustoSanas efektus.

Petnieciskaja darba vispirms tika veikta teoretiska modeléSana, lai noskaidrotu precizas
krustpunktu pozicijas, ka ar1 rezonanSu kontrastus pie dazadam ierosino$a starojuma
frekvencém, $adas model€Sanas rezultatu piemérs 8Rb izotopam ir redzams 18. attéla.
Krustpunkta o kontrasts atkariba no lazera frekvences, ierosmé no Fy = 2 pamatstavokla var
mainities pat Cetras reizes, bet ierosmeé no Fy = 1, kur tas veido visintensivako rezonansi visa
pétamaja sisttma — gandriz divas reizies. Tatad saskapa ar teorétiskas model€Sanas
rezultatiem, ir iesp€ams nozimigi uzlabot rezonanSu noveroSanas iespgjas, izvéloties
atbilstoSu ierosinosa starojuma frekvenci.

»Atomaro un nepartrauktas vides tehnologisko fizikalo procesu modelésana, matematisko metoZu pilnveide un kvalitativa izpéte”
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Attéls 18. ¥Rb D, pareja novérojamo limepu krustofanis rezonandu profili atkariba no ierosino§a starojuma
frekvences

Eksperimentalie rezultati tika registréti péc kartas novérojot fluorescenci pie ierosmes
frekvencém, kas atbilst ikvienam no 16. un 17. attéla atzim&tajiem krustpunktiem, ka ari pie
dazadiem ierosino$a starojuma jaudas blivumiem, $adu rezultatu piemers ir paradits 19. attéla,
kura ir redzams, ka teorétiskais modelis loti labi apraksta eksperimentalo signali pie zemiem
jaudas blivumiem, bet nedaudz sliktak — pie lielakiem jaudas blivumiem.
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Attels 19. Limenu krusto$anas rezonaniu atkariba no jaudas ®*Rb D, ierosmé

20. atteéla redzama rezonanSu signalu atkariba no ierosino$a starojuma frekvences %Rb
atomos, liecina, ka ar1 eksperimentali ir apstiprinati teorétiska modela rezultati par butisko
ierosmes frekvences ietekmi uz signala kontrastu tiesi Sajas parejas.
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Attels 20. Limenu krusto¥anas signilu atkariba no ierosinoia starojuma frekvences ¥’ Rb D, pareja

Visbeidzot pétot [imenu krustoSanas signalus, tika izmantota iesp&ja vizualizét no teoretiska
modela ieglistamas ierosinata stavokla blivuma matricas (att. 21.). Sajos attélos redzams, ka
polarizetu fluorescences starojumu emité atomi, kuru lenkiska momenta varbiitibu sadalijums
ir asimetrisks nov€roSanas (Xy) plakn€ (21. att€ls (a) un (c)), savukart izotropiskam
fluorescences signalam atbilst izotropisks lenkiska momenta sadalijums (21. attels (b)).

(a) B=0G (b) B =30G (¢) B=575G («)

Attéls 21. Blivuma matricu vizualizacija ®’Rb D, Iinijas ierosmei pie dazadam aréja magnétiska lauka vértibam

Am = 2 limenu krustoSanas signalu pétijumu rezultati patlaban tiek apkopoti zinatniskas
publikacijas manuskripta [5].

Ir uzsakts darbs arf pie Am = 1 Iimenu krusto$anas signalu izpétes. Saja izpétes procesa ir
veikta teor€tiska modeléSana, uz kuras rezultatiem balstoties tiek veikta eksperimenta
planosana un registréti eksperimentalie rezultati. Teorgtiskas modeléSanas interesantakie
rezultati ir tadi, kas liecina par iesp&ju vienlaicigi registrét gan Am =1, gan Am = 2
rezonanses, tadgjadi iegiistot papildus atskaites punktu magnétiska lauka kalibrésanai. Sadu
novérojumu modeléSanas rezultati ir paradit 22. attéla. Jaatzist gan, ka pagaidam S$adus
rezultatus vél nav izdevies iegiit eksperimenta, jo ir tehniski sarezgiti izveidot nepiecieSsamo
ierosmes geometriju.

»Atomaro un nepartrauktas vides tehnologisko fizikalo procesu modelésana, matematisko metoZu pilnveide un kvalitativa izpéte”
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Attéls 22. Limenu krusto$anas signals, kura vienlaikus novérojamas Am = 1 un Am = 2 rezonanses
7. Citi petijumu virzieni

7.1. Spina saspiesana

Spina saspieSana ir efekts, kura atoms, kas, optiski polariz§jot, ir sagatavots minimalas
nenoteiktibas stavokli, kura ir atoma lenkiska projekcija kada noteiktad virziena (piem&ram,
gar z asi) ir maksimala, savukart gar pargjam divam astm (Xy plakn€) ta ir minimala un
nenoteiktiba $aja plakné ir ar minimalo iesp&amo vértibu péc Heizenberga nenoteiktibas
sakaribas, pie tam nenoteiktiba plakné Xy ir sadalita izotropi. Sada situacija atomu ievietojot
argja elektriska lauka, notiek spina ,,saspieSana” Xy plakné — kada noteikta, no elektriska lauka
un mijiedarbibas lauka atkariga virziena nenoteiktiba samazinas, bet tam perpendikulara —
palielinas, So procesu var salidzinat ar rinka linijas saspieSanu elipsé [Phy. Rev. A, 85
022125]. Rezultata tiek iegiits virziens telpa, kura atoma spins ir noteikts vél precizak ka
sakotngja minimalas nenoteiktibas stavokli. Izmantojot atomus magnétiska lauka mériSanai ir
butiski, lai biitu péc iesp€jas precizak zinams to stavoklis un §ada veida ir iesp&jams palielinat
meériSanas precizitati.

Nemot vera, ka aprakstitais efekts palielinas, palielinoties lenkiskajam momentam, piemérota
fizikala sistéma, kurd to var€tu realizét ir divatomu molekula, kura iesp&jamas loti lielas
rotacijas momenta veértibas. Tika nolemts veikt §adu eksperimentu stacionara NaRb molekulu
ierosmé. Lai veiksmigak planotu eksperimentu, tika izveidots vienkarSs teoretiskais modelis,
kas apraksta sagaidamos rezultatus. Modeli tiek pienemts, ka atomi tiek sagatavoti minimalas
nenoteiktibas stavoklt:

), = §(m,m)5(m., ), (16)
kur m ir magnétiskais kvantu skaitlis, bet J — lenkiska momenta kvantu skaitlis. Blivuma
matricai (16) tiek veikta rotacija par —m/2 ap y asi, lai jauna kvant€Sanas ass un argjais
elektriskais lauks biutu perpendikulari maksimalas lenkiska momenta projekcijas virzienam.
Tiek piepemts, ka blivuma matrica mainas laika p&c optiskajiem Bloha vienadojumiem (1),
kur Hamiltona operatoru veido atoma ieks$¢jais Hamiltonians un mijiedarbiba ar elektrisko
lauku ka kvadratiskais Starka efekts:

»Atomaro un nepartrauktas vides tehnologisko fizikalo procesu modelésana, matematisko metoZu pilnveide un kvalitativa izpéte”
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kur d ir pastavigais dipola moments, E — elektriska lauka intensitate, bet B; — rotacijas

konstante. Uzskatot, ka atoma relaksacijas operators Bloha vienadojumiem ir uzrakstams ka

notiekot optiskajai pump@Sanai saskana ar (16) un ar atrumu €, vienadojumu (1) atrisinajumu
stacionaram stavoklim iegiistam Sadu:

0p®) (19)
P’ = iRy

Sada veida ieglistamas blivuma matricas var tie$i izmantot, lai aprekinatu absorbcijas atkaribu
no elektriska lauka, $adu aprékinu piemérs ir dots 23. attela.
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Attéls 23. Absorbcijas signals divam ortogonalam komponentém, atkariba no elektriska lauka, modeléjot spina
saspieSanas signalu

Rezultatos redzams, ka vienai no ortogonalam komponentém palielinas absorbcija, liecinot
par spina saspieSanas efektu, otras komponentes absorbcijas samazinasanas savukart notiek
tapec, ka elektriskais lauks izskano to no rezonanses. Sobrid LU Lazeru centra tiek gatavots
eksperiments, kura bus iesp&jams parbaudit, ka ST modela rezultati atbilst fizikalajai realitatei.

7.2. NV optiskie centri

Projekta gaita ir izveidotas iestradnes, lai varétu uzsakt p&tijumus par slapekla — vakances
(Nitrogen — Vacancy) optiskajiem centriem, kas ir sastopami ar slaplekli dop&tos dimanta
kristalos. Sie optiskie centri veido sistému ar diskrétiem energijas limeniem, kuru Tpasibas ir
liela méra salidzinama ar izolétu atomu optiskajam ipaSibam. NV optisko centru 1pasa veértiba
slepjas fakta, ka tie atrodas cietviela, lidz ar to ir daudz piemeérotaki industrialam
pielietojumam salidzindjuma ar atomarajiem tvaikiem. Tai pat laika to stingri diskréta
energijas struktiira un nelielais energijas limenu skaits lauj tos aprakstit ar metodém, kas tiek
izmantotas un ir labi parbauditas darba ar atomiem gazveida stavokli.

»Atomaro un nepartrauktas vides tehnologisko fizikalo procesu modelésana, matematisko metoZu pilnveide un kvalitativa izpéte”
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Sobrid tiek organizéti regulari pétnieciskas grupas seminari, kuros tiek analizéta zinatniska

literatiira par 1idzSin€jiem pétijumiem NV centros. Tapat tiek planota pétnieciska laboratorija,
kura tiks ieguti eksperimentalie rezultati, apkopojot informaciju par nepiecieSamo ekip&jumu.
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Pétijuma apakSaktivitate

4.1.2. Divatomu molekulu Furjé transformacijas
spektroskopija un struktiiras noteikSana

Aktivitates vaditdjs: profesors Ruvins Ferbers
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Rezultatu apkopojums par projekta periodu.

Divatomu molekulu spektroskopija misdienas molekularos stavoklus ir pienemts
raksturot ar potencialas energijas likném ( PEL ). Preciza PEL zinasana lauj kontrolét kimisko
reakciju gaitu, paver iesp&jas izotopu atdaliSana, superaukstu molekulu iegtiSanai no aukstiem
atomiem utt. Lidz §tm attistitas PEL aprékinu metodes ,,no pirmiem principiem” nedot tadu
precizitati, kada ir vajadziga, lai efektivi Tstenotu minétos eksperimentus, un lidz ar to precizi
dati par eksperimenta iegiitam PEL ir loti nepiecieSami. Lai konstru€tu eksperimenta bazetu
divatomu molekulu PEL U(r), tradicionali ta analitisko formu iek]auj stacionara Sredingera
vienadojuma, lai vienkarSotu ta atrisinajumu un ieglitu Tpasvértibas, kuras var izmerit
eksperimenta. Bez tam loti aktuali ir arf precizi un péc iespgjas atrak risinat Srédingera
vienadojumu mijiedarbojoSiem potencialiem. Atseviska, sarezgita probléma ir potenciala
U(r) konstruésana tuvu disociacijas robezai.

1. Skaitlisko metozu pilnveidoSana (sadarbiba ar matematikiem)
1.2. Radiala Srédingera vienadojuma risinasanas optimizacija

Lai efektivi risinatu molekulu spektroskopijas pamatuzdevumu, proti, konstruétu divatomu
molekulas potencialas energijas likni (PEL) balstoties uz liela eksperimentalo energiju vértibu
klastu, ir nepiecieSams izstradat un parbaudit precizétu efektivu matematisko metodi radialas
kustibas vienadojumu risinaSanai, kas nozimé izstradat un realizét atrus algoritmus
viendimensionala radiala Srédingera vienadojuma atrisinasanai.

ST uzdevuma izpildes gaita ir izstradata un aprobéta jauna metode Srédingera vienadojuma
atrisina$anai, kuras biitiba ir parasta integré$anas mainiga lieluma r € [0, ) aizvietoSana ar
reducéto mainigo lielumu y = y(r;a ), kur§ ir analitiski definéts intervala y e [a,b] un
parveido parasto radidlo Srédingera vienadojumu ekvivalenta forma, kura tuvu disociacijas

robezai energijas limenu aprekins ir tik pat efektivs ka stipri saistito l[imenu aprékins.

Apskatisim parasto radidlo jeb efektivo viendimensionalo Srédingera vienadojumu, kas ir
definéts bezgaliga intervala r € [0, ):

d’ 2
—d":ﬁ”=—Q(E;r)w<r>z—{h—i’[E —U(rﬂ}w(r) - @
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1. attels. Radialas vilnu funkcijas y(r) dazadiem svarstibu limeniem, sakot ar v = 0 (stipri
saistits Itmenis) 11dz tuvu disociacijas [imenim.

Tada vienadojuma atrisinasanas probléma paradas, kad ir nepiecieSams nomodelét un
nosimulét spektrus vai noteikt izkliedes garumu, kas nosaka ultraauksto molekulu veidoSanas
efektivitati. Jau esosie radialo Srédingera vienadojuma skaitliskas atrisinasanas algoritmi Jauj
atri un efektigi atrisinat $o vienadojumu tad, kad limena energija ir daudz zemaka (vairak
neka par 50-100 Cm'l) par potenciala U(r) disociacijas energiju. Problémas rodas tad, kad
limena energija ir tuva disociacijas energijai, jo tad r apgabals, kura vilpu funkcija ir atSkiriga
no nulles, tuvojas bezgalibai. Problémas biitiba ir ilustréta 1. attela.

Lai atrisinatu tada tipa problému, ievedisim jaunu radialas koordinates funkciju y(r), kura ir
gluda un monotoni augosa funkcija atkariba no r. Tad sakotngjais Srédingera vienadojums (1)
izskatisies Sadi:
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[d? g') d 1

| z—[—J—+92Q|w=0

| dy g )dy ] : (2)
K dr (y) dy (r) . : . s _
ur g(y)= =1, > 0 un funkcija r(y) ir definta intervala y e [a,b] ka

dy dr

apgriezta funkcijai y(r), bet (' ) nozZimé diferencéSanu péc jauna mainiga y. Tad substitlicija

v (r) = \/E ¢ (y) transformé vienadojumu (2) uz pienemto formu:

2

d ¢ ~
—=-Q(E,y)¢g(y) (3)
dy
kura (S(E,y) =g (Y)Q(E,r(y) + F(y) un saskaitamais loceklis
F(y)= 9 _ —[Q—J ir atkarigs tikai no jaunas radialas koordinates definicijas.
2g 409

Vienadojumu (3) var parrakstit arf sekojosa forma:

[ n® d? o~ )
- ———+gU |g=g Eg 4)
L 2 p dy J

_hTF(Y)

kuru =u ir efektivais potencials.

2ug(y)’

Izvéleta substitiicija ir laba ar to, ka ta Jauj izmantot jau eso$us kodus Srédingera vienadojuma
atrisinasanai (pieméram, ar Numerova metodi), vienkar$i aizvietojot tajos Q (E,r) ar

Q (E, y) un attiecigi transformgjot arT norm&Sanas nosacijumus.

Lai realizétu augstak min€to substitiiciju, ir nepiecieSams ar1 uzdot kart€Sanas funkciju tiesa
veida. Izradas, ka visertak ir tam izmantot divu parametru Surkusa mainigo

/) -1
y(r;a,r >0) = %; y e [-11].
(r/ir)” +1
Tad
1a

r(y)=r‘[1+y]
1y

o dr(y) 2r @+ )" ("1 ) y .
Saja gadijuma g (y) = =— P —— —, un funkcija F(y) piepem
dy a 1-y)'“ 2ar “r”
_ 1-1/a’
veidu F (y) = %
1-y7)
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Lai ilustrétu, cik stipri mainas integracijas robezas vilnu funkcijam p&c mainiga substitiicijas,
tas pasas vilnu funkcijas, kas ir dotas 1. att€la, ir uzzimétas art 2. att€la, bet jau atkariba no
mainiga y(r).
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2. attels. Radialas 1pasfunkcijas ¢ (y) tiem pasiem pieciem limeniem, taja pasa
potenciala, kas dots 1. attéla.

Augstak aprakstita metode ir pielietota vilpu funkciju iegiSanai raksta [1].
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2.2. PEL aproksimacijas pilnveidosana.

Eksperimenta més iegistam energijas atseviskiem svarstibu-rotaciju limeniem E(v, J),
un bija izvirzits uzdevums izmantojot matematiskas metodes, restaurét potencialas energijas
likni. Pie tam, ideala gadijuma no ierobezota eksperimentalo datu masiva mums jamak iegut
tadu PEL, lai visi dati biitu

aprakstami ar
eksperlmentalo precizitati, PEL ar plaukiu
lai nav parak augstas 25000

prasibas sakuma PEL, lai
no iegitas PEL var ar
uzdoto augstu precizitati
(parasti eksperimentalo

K

dubultminimuma PEL

Energija U, cm

datu precizitate) izrékinat 20000

energiju jebkuram svarstibu

rotaciju Itmenim arpus datu T parasta PEL
lauka,t.i., lai PEL piemit 4000 4

labas ekstrapolacijas 2000

pasibas. Misdienu

pielietojumiem (piem. 0 R T
auksto molekulu

. . . _ . starpkodolu attalums r, A
eksperimentiem) ir svarigi,

lai PEL pareizi apraksta art

asimptotiskas molekulu Tpasibas
pie r—> . Lidz S§im ir
attistitas vairakas metodes, ka panakt PEL aprakstu, bet neviens no tiem nav ideals.

3. att€ls. Dazadas formas PEL piemeéri.

Véesturiski pirma metode ir noteikt Morzes tipa potenciala U (r) = D, - ™ ]2
mainigos lielumus, proti disociacijas energiju De, lidzsvara starpkodolu attalumu re, ka ari
anharmonisko parametru o. Ar Morzes potencidlu Sredingera vienadojumu var atrisinat
precizi, bet gadijuma ja ir nepiecieSams aprakstit plaSu svarstibu limenu diapazonu, tad ar So
metodi to nevar izdarit ar eksperimentalo precizitati. Ari iegiit pareizo asimptotisku uzvedibu
nav iesp&jams. Bez tam Morzes PEL ir analitiski noteikta forma, un PEL ar ,plauktu” vai
dubult minimumu tas nespé€j aprakstit.

Cita pieeja ir aprakstit pieejamos eksperimentalos datus ar Danhema koeficientiem Yi,

proti E(v,J)=> Y, (v+1/ 2)' [J (J +1)—A° ]k , kur E(v, J) ir svarstibu-rotaciju limenu
ik

energija, vV — svarstibu kvantu skaitlis, J — rotacijas kvantu skaitlis, A — kopgja elektronu

Caulas lenkiska momenta projekcija uz starpkodolu asi. Kad Danhema koeficienti ir iegiti, var

ar Ridberga-Kleina-Reesa metodi restaurét pasu PEL. Bet, par cik Danhema koeficienti péc

biitibas apraksta polinomu, PEL ekstrapolacija ar labu kvalitati nav iesp&jama.

Ir vel iesp€&ja aprakstit PEL ar atseviskiem punktiem, interpol&jot funkciju starp tiem ar
kubiskiem splainiem. Sim aprakstam piemit loti liela elastiba, un lidz ar to ar $o metodi ir
iesp&jams aprakstit jebkuras formas PEL. Bet S§1 apraksta triilkums izriet no parlieku lielas
elastibas: var aprakstit un aprékinat ar nepiecieSamo precizitati tikai datus , kas atrodas fitéto
svarstibu un rotacijas kvantu skaitlu diapazona, tatad nav ekstrapolacijas iesp€jas.
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Nesen ieviestas Morzes un Lennarda-Dzonsa (MLR) modifikacijas, savukart, nodro§ina
labas ekstrapolacijas TpasSibas un pareizu asimptotisko uzvedibu pie r — oo, bet ir absoliiti
neelastigas un nespéj aprakstit ,,plaukta” vai dubult minimuma PEL.

Raksta [9] ir piedavata metode, ka panakt visas vélamas Tpasibas. Metode ir aprakstita
zemak.

Meés definésim modelé$anas potencialu U(r) intervala r e [r 4+ ) ar analitisku

min "’

nepartrauktu funkciju

> T (yy)

U(r)=D, -
(rir )" +1

kur Ty(y) ir pirma tipa CebiSeva polinomi, kas ir atkarigi no reducéta radiala mainiga Yp. Tas
vienm@r atrodas intervala y (r) e [- 1,1] un ir atkarigs no r sekojosi:

yp(r;rmin ;rref ) =

Seit p e [1,2,... ] ir mazs naturals skaitlis un ryg ir references starpkodolu attalums, pie kam

r >r_ >0. leviestajai PEL ir arT pareiza asimptotiska uzvediba pie r — oo, proti

ref min

n

—+ .., kur vadoSais dispersijas koeficents Cy ir tieSi atkarigs no

U(r—> o)—> D, -

koeficientiem ¢ ka C =r_ > c, . Piedavata modell stavok]a disociacijas energija D,
k=0

vados$a pakape asimptotiskai rindai n, ka ari reducéta mainiga pakape p ir fikséti (nemainigie)
parametri. Lidz ar to, iznemot references distanci ry, mainigie ir tikai CebiSeva izvirzijuma
koeficienti ¢y, un attieciba pret tiem misu PEL funkcija ir lineara. Ir zinams, ka CebiSeva
polinomialais izvirzijums ir tieSi saistits ar parasto polinomialo izvirzijumu. Toties, atSkiriba
no ,,parastiem” polinomiem, Cebiseva ortogonalas polinomu bazes funkcijas nodrosina oti
labas konvergences Tpasibas, kas samazina kopgjo aprakstam nepieciesamo polinomu skaitu
m, ka arT nodros$ina izvirzijuma koeficientu |cy| samazinasanu K vértibai pieaugot.

Izklastita metode ir pielietota PEL iegiiSanai rakstos [4, 9]

2. Eksperimentalo PEL iegusana.

Sakara ar izvirzitiem uzdevumiem tika iegiti un interpretéti superaugstas izskirSanas Furjé
transformacijas spektri KCs un RbCs molekulas. Izmantojot iegtitos datus tika rekonstruétas
PEL ar iesp&jam reproducét eksperimentalus spektrus gan pilnigi ,,sajauktiem” stavokliem,
gan stavokliem ar lokalam perturbacijam; izveidotas PEL atlava testét kvantu kimijas
aprekinu precizitati; balstoties uz iegiitiem PEL tika model&ti un optimiz&ti optiskie cikli
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4. att€ls. Elektroniskie stavokli KCs 5. att€ls. Elektroniskie stavokli RbCs
molekula. Stavokli, kuri bija izpétiti §1
projekta ietvaros ir izdaliti ar sarkano

krasu.

superaukstu molekulu iegtiSanai; pilnigi sajaukto AT stavoklu pétijumi atlava modelét
spina-orbitalas mijiedarbibas efektus.

4. un 5. attelos ir paraditi elektroniskie stavokli, kas ir izpétiti §1 projekta ietvaros KCs (4. att)
un RbCs (5. att) molekulas

Projekta ietvaros paveiktie pétijumi detalizetak izklastiti zemak.

2.1.X'z" ~a%t stavok|u pétijumi RbCs molekula

Ir batiski uzlabotas un paplaginatas uz lielakiem starpkodola attalumiem PELs X'Z* un
a’st pamatstavok]iem RbCs molekula. Kopuma bija iegiitas 15709 jaunas parejas uz xXiz*
stavokli un 4549 parejas uz a’s* stavokli. Jaatzime, ka a®* stavoklis pirmo reizi tika
eksperimentali noverots $aja petijuma. Abu stavoklu PEL iegtiSanai bija izmantota saistito
kanalu piedziSanas procedura. Ta bija nepiecieSama tadel, ka tuvojoties pamatstavokla
disociacijas energijai (3836.373 cm™) biitisku lomu sak spélét supersikstruktiiras inducéta
sajaukSanas starp pétamiem stavokliem un vairs nav iesp&jams reproducét svarstibu-rotacijas
limena energiju izmantojot tikai vienu PEL. Iegitas PEL lauj reproducét eksperimentali
ieglitas energijas ar standartnovirzi 0.006 cm™. Preciza PEL zinasana paver iesp&ju izrekinat
Fesbaha rezonansu, kuras izmanto superauksto molekulu iegiiSanai, pozicijas un platumus.
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Darba rezultati ir nopublicéti raksta [6] un bija prezentéti 10. Eiropas konference par
atomiem, molekulam un fotoniem (10th ECAMP) 2010. gada.

2.2. A'=" ~ b% kompleksa pétijumi:

2.2.1. KCs molekula.

Ir paveikts darbs pie modela testeianas un uzlaboganas stipri sajaukto A'S* un b1 stavok]u
aprakstam. Lai batiski paplaginatu KCs molekulas A'S* ~ b°IT kompleksa p&tamo termu
energijas diapazonu, tika nopirkts jauns termoelektriski dzes€jams superaugstas izskirSanas
Furjé spektrometra ISF-125HR InGaAs detektors. Tika veikta detektora testéSana un tika
realizéta eksperimentu sérija KCs molekulas A-b kompleksa izpétei novérojot fluorescenci no
4's* elektroniska stavokla uz A-b kompleksu. batiski paplasinot iepriek$€jos rezultatus.
Jaunais eksperimentalo datu lauks satur ap 5800 punktu un ir paradits 6. attéla.

¥KCs

0.9 T T T T T
0 20000 40000
J(J+1)

6. attgls. Eksperimentalo datu lauks KCs A*S* ~ b%IT kompleksam.
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Visiem 5802 termiem, kas ir redzami 6. attéla, ir aprékinatas energijas, izmantojot saistito
kanalu pieeju, kas ietver 4 mijiedarbojosos kanalus, proti: A'S" stavokli un visas tris
b%IT stavokla komponentes. legitie dati tika izmantoti, lai piedzitu sekojoSus parametrus:
Alz* b3H0, b3H1, b3IT, stavoklu PEL, ka arT So stavoklu spin-orbitalas mijiedarbibas liknes.
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iy 1 ° . * * ) N .)
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7. attels. Starpiba starp eksperimentalajam un no modela aprékinatajam energijam KCs

molekulai. Zalas horizontalas linijas iezimé eksperimentilo nenoteiktibu +£0.015 cm™.

Starpiba starp eksperimentalo un aprékinato, no piedzitiem parametriem, energiju visiem
punktiem ir paradita 7. attela.

No 7. attela redzams, ka, pari par 90% punktu aprakstds ar precizitati 0.015 cm™
(eksperimentala nenoteiktiba), vai labak, tomér modeli vél nepiecieSams uzlabot, lai labak
aprakstitu datus pie energijam, kas parsniedz 13 200 cm™. Tadgl, visticamak, biis japalielina
kanalu skaits aprékina, ieklaujot taja ¢*s* stavokla komponentes. Energiju aprakstam virs
14000 cm™ biis janem véra arf B'TT stavoklis un ta mijiedarbiba ar b1 un ¢*2* stavokli. Dala
no iegiitiem datiem ir nopublic€ta raksta [9], par€jos ir planots nopublicét tuvakaja laika,
tiklidz biis uzlabots apraksta modelis. Projekta ietvara iegiitie rezultati bija prezenteti 43.
Eiropas atomaro sistému grupas konferencé (43rd Conference of the European Group for
Atomic Systems SEGAS)), ka ar1 22. kolokvija par augstas izskirSanas molekularo
spektroskopiju (22" Colloquium HRMS).
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2.2.2. Cs, molekula.

Projekta ietvaros bija veikti arT pétijumi ar mérki uzlabot esoso A'T*, ~ b’[1, kompleksa
aprakstu. Sim nolikam tika veikti lazera inducétas fluorescences mérijumi no pé&tama
kompleksa uz pamatstavokli izmantojot augstas izskirtsp&jas Furje spektrometru. Dala no Cs,
datiem bija iegiita no Cs; spektriem, kas ka piemaisijums paradas KCs un RbCs pétijumos
uznemtajos spektros. Bez tam bija veikta eksperimentalas iekartas sagatavosana, lai varétu
veikt meérfjumus izmantojot Cs stikla cauruli. Eksperimenti tikai Cs, tvaikos stikla caurulé
lava iegit ,,tirus”, t.i. bez citu molekulu liniju klatbutnes Cs, spektrus. Kopa iegiitas 2066
energijas vertibas. Apméram 70 punkti no iegiitiem datiem tika izmantoti raksta [7] kopa ar
citu grupu datiem, lai piedzitu sekojosus parametrus; A'=", b®[1,, b°I1;, b’I1, stavoklu PEL,
ka art So stavoklu spin-orbitalas mijiedarbibas funkcijas. Rezultati ir nopublicéti raksta [7]. 8.
att€la ir paraditas starpibas starp projekta ietvaros iegltiem datiem un aprékinatiem péc
modela no raksta [7] energijam atkariba no kompleksa svarstibu limena kartas numura. No 8.
att€la var redzet, ka starpibam nav gadijuma rakstura, bet lidz kartas numuram 130 starpibas
parsvara ir pozitivas, kameér starp 130 un 170 kartas numuriem starpibas negativas. Tas norada
uz sistematisku aprékina [7] novirzi no eksperimenta, kas aktualiz€ nepiecieSamibu vél
uzlabot modeli.

0.2

T T T T T T T T T T T T T T T
120 160 200 240 280 320 360 400

8. attels. Eksperimentilo un aprékinato energiju starpiba Cs, molekulas A's*, — b1,
kompleksam atkariba no kompleksa svarstibu limena kartas numura.
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2.2.4. Rb, molekula.

Bija veikti arT A-b kompleksa p&tijumi Rb, molekula. Rb, molekulas LIF bija registréta reize
ar RbCs LIF, veicot RbCs A-b kompleksa pétijumus. Iegitie dati, kopa ar datiem, ko ieguva
sadarbibas partneri no Maskavas no Liona veiktiem eksperimentiem, tika izmantoti kopa ar
citu grupu datiem lai piedzitu sekojoSus parametrus: A's*, by, b®[1;, b°I1, stavoklu PEL, ka
arl So stavoklu spin-orbitalas mijiedarbibas funkcijas. Veikts iegiito eksperimentalo un
model&Sanas datu salidzindjums, parbaude un korekcijas. Visas iegiitas termu energijas *Rb;
un ®*Rb%¥Rb izotopiem atkariba no J(J+1) ir paraditas 9. un 10. attelos, attiecigi.
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9. attels. legutas 85Rb2 izotopa termu energijas atkariba no J (J+1).
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10. attéls. Tegtas *>Rb®"Rb izotopa termu energijas atkariba no J (J+1)

2.2.3. RbCs un KRb molekulas.

Uzstadita un notesteta jauna siltuma caurule, kas satur K un Rb metalus. Pirmo reizi tika
veikti augstas izSkirSanas Furjé spektru mérijjumi KRb molekulas A-b kompleksam un iegiiti
pirmie originalie rezultati par §1 stavokla termu energijam. legitie dati ir svarigi KRb
molekulu ieglisanai pie superzemam temperatiiram un to stabilizacijai.

Sagatavota eksperimentala iekarta KRb molekulas A'S"-b%IT elektronisko stavok]u izpétei,
un veiktas vairakas eksperimentu s€rijas spektroskopisko datu iegiiSanai. leghiti pirmie
originalie rezultati par $T stavokla termu energijam. Primara datu analize lava secinat, ka $ajos
eksperimentos ir iegiiti viszemakie svarstibu ITmeni ar kvantu skaitliv=0,v=1unv =2, kas
ir nepiecieSams datu identifikacijai un potencialas Iiknes iegiiSanai.

Veikta eksperimentalas iekartas sagatavoSana un realizéta eksperimentu s€rija RbCs
molekulas A-b kompleksa augstu eso$o svarstibu Iimenu pétisanai. Tam nolukam tika veikts
darbs pie metodikas uzlaboSanas: testéta TE-InGaAs detektora pielietojamiba RbCs
molekulas izp&t€. Veikta eksperimentu sérija spektru iegiisSanai RbCs molekulai pareja no
4's* uz A-b kompleksu. Apstradajot iegiitos spektrus, secinats, ka, lai iegiitu datus par vél
nepétitu energétisko apgabalu A-b kompleksa, jaierosina 60-70 svarstibu Ilimenis 4zt
elektroniskaja stavokli. Péc dzilakas izp&tes nolemts precizét ieprieks€ja publikacija par RbCs
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A-b kompleksu ieklautas termu vértibas, lai gala rezultata iegiitais datu lauks bitu iegiits,

izmantojot vienadu metodi.
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11. attels. Starpibas starp eksperimentali novérotajam energijas vertibam (Eqps) un li.
tam, kuras iegiitas izmantojot miisu potencialas energijas likni un g-faktorus (Ecaic) leg
atkariba no rotacijas kvantu skaitla J- PK33cs izotopam. ata
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s ¥K'¥Cs BT stavokla energijas izmantotas, lai konstrudtu potencidlas energijas Iikni
izmantot IPA ( Inverted Perturbation Approach) metodi. No rotacijas konstantes grafikiem,
tiek noteikti punkti, kuri varétu bat perturbéti mijiedarbiba ar C'T* stavokli, ka arf ar b°IT un
c*>>* stavokliem. PEL iegiianai tika izmantoti 520 neperturbéti datu punkti svarstibu
Iimeniem v’ e [0; 3] un rotacijas limeniem J'e[7; 233]. legiita potencialas energijas likne
sastav no 23 punktiem un nodroSina eksperimentalo punktu aprakstu ar standartnovirzi 0.02
cm™. Izmantojot to pa§u pafam datu lauku aprékinati ari Danhema koeficienti. Svarstibu
limeniem no O Iidz 3 ir ieguti qg-faktori. Lai parbauditu iegiitas potencialas Iiknes un
aprékinato g-faktoru korektumu, tika salidzinatas izrékinatas no iegtitas PEL termu energijas
un 17 eksperimentali izméeritas HK1Bcs izotopam. 11. attéla ir paraditas aprékinatas starpibas
starp eksperimentali novérotajam energijas vértibam (Eqps) un tam, kuras iegiitas izmantojot
misu potencialas energijas Iikni (Ecac) atkariba no rotacijas kvantu skaitla 3’ pirmajiem
etriem (v’ e [0; 3]) svarstibu limeniem *K'**Cs izotopam. Aprékinatas ari molekularas
konstantes no masu ieghtas potencialas energijas liknes. Bija ieglitas ari molekularas
konstantes (E,, By) daZziem clz* stavokla svarstibu Itmeniem. Visi iegiitie dati ir nopublicéti
raksta [2]. Par rezultatiem ari tika zinots 43. Eiropas atomaro sistému grupas konferencé (43rd
Conference of the European Group for Atomic Systems (EGAS)), ka ar7 22. kolokvija par
augstas izskirSanas molekularo spektroskopiju (22" Collogquium HRMS).

2.3.2. RbCs molekula

Pabeigts darbs pie RbCs B(1)'II stavokla potenciala model&Sanas, kas balstds uz termu
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12. attels. Eksperimenta iegiitas Rb**Cs BT stavokla energijas atkariba no J’.
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energiju datiem no Furjé spektriem svarstibu Iimepiem v = 0, 1 un 2. Kopuma uzpemti un
apstradati 160 spektri RbCs BT stavoklim, kuros apstradatas arT 98 rotacijas relaksacijas
ainas. Visi dati att€loti kopgja datu lauka (12. attéls), kas parada energijas atkaribu no J’. No
esoSajiem datiem izrékinatas g-faktora un rotacijas konstantes By vertibas svarstibu [imeniem
v=0, 1, 2 un 3 un izdariti secinajumi par apgabaliem, kuri iesp&jams ir brivi no perturbacijam
un izmantojami talakos aprékinos. lzmantot IPA metodi no Siem neperturb&tiem datiem tika
iegiita BT stavokla potencidlas energijas likne ®RbCs izotopam. PEL iegusanai bija
izmantoti 358 neperturbéti datu punkti svarstibu limeniem v’ e [0; 2] un rotacijas limeniem
3" <[6; 313]. So limenu aprakstam iegita potencialas energijas Iikne sastav no 27 punktiem
un eksperimentalo datu standartnovirze no aprekina ir 0.07 cm™. Paralgli IPA aprekinam
veikts arT Danhema koeficientu aprékins izraudzitajam datu apgabalam kopuma un ar7 katram
svarstibu Iimenim atseviski; izdariti secinajumi, ka svarstibu limenis V' = 2 ir stipri perturbéts,
JO manama sistematiska visa $1 limepa nobide. Lai parbauditu iegutas potencialas liknes
korektumu, tika apstradatas 15 rotacijas relaksacijas ' RbCs izotopam. Aprekinatas starpibas
starp eksperimentali novérotajam energijas vertibam (Eeyp) un tam, kuras iegttas izmantojot
misu potencialas energijas Iikni (Eqpr), pirmajiem tris (v’ e [0; 2]) svarstibu limeniem ®RbCs
un 5’RbCs. Sagatavots publikaciju apkopojums par RbCs molekulas B'IT stavokli un ta
perturb&josajiem stavokliem. No rotacijas konstantes grafikiem, tiek noteikti punkti, kuri
vardtu bt perturbéti mijiedarbiba ar C'S stavokli. Sagatavota un aizstavéta prezentacija
"High resolution spectroscopy and description of low-lying energy levels of RbCs B'IT state"
DOC-2012 konferencg. Par rezultatiem art tika zinots 44. Eiropas atomaro sist€mu grupas
konferencé (44th Conference of the European Group for Atomic Systems (EGAS)), ka ar1 22.
starptautiska konferencé par augstas izskir§anas molekularo spektroskopiju. Par RbCs BT
stavokli ir uzrakstits un iesniegts publicé$anai raksts [3].

2.4. (4)'c" stavokla pétijumi

2.4.1. KCs molekula

Pirmo reizi tika veikti KCs LIF mérfjumi no (4)'* stavokla uz pamatstavokli izmantojot
krasvielu lazera ierosmi. Kopa tika iegiitas 1650 **K™**Cs (4)'z* stavokla termu energijas, kas
pieder termiem ar kvantu skaitliem diapazona no 2 lidz 74 svarstibas kvantu skaitlim un no 1
lidz 188 rotacijas kvantu skaitlim. Miné&tas termu energijas tika izmantotas, lai konstructu
potencialas energijas Ikni izmantojot gan IPA, gan CebiSeva rindu metodes. legiita PEL
reproducé eksperimentalas termu energijas ar standartnovirzi 0.005 cm™. KCs (4)12+ stavokla
potencialai liknei ir specifiska ,,plauktveida” forma (sk. 4. att.), ka ari tika konstatéts, ka tie
pasi (4)'=" stavokla limeni, kas dod fluorescenci uz pamatstavokli (X 3*) dod arf fluorescenci
uz tripleta pamatstavokli (a12+) (sk. 13. att.). Fluorescence uz tripleta stavokli nozimé, ka
(4)1Z+stévoklim ir kada tripleta stavokla piejaukums. Bet, neraugoties uz to, izdevas panakt
precizu eksperimentalo datu aprakstu ar vienu PEL. Iegiita PEL nopublicéta raksta [8]. No
otras puses, tripleta piejaukuma dél ir atlautas parejas no tripleta a'~" stavokla uz parsvara
singleta (4)'T* stavokli un péc tam uz singleta pamatstavokli. Sada iespgja ir Tpadi svariga
superauksto molekulu iegliSanai singleta viszemakaja pamatstavokli. Tika veiktas skaitliskas
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simulacijas ar noliku noskaidrot uz kadu svarstibu limeni ir visizdevigak ierosinat aukstas
molekulas, kas atrodas a'X' stavokli tuvu disociacijas Iimenim, lai dabitu maksimalo
molekulu skaitu singleta pamatstavoklt ar v = 0. Simulaciju rezultati ir nopublicéti raksta [1].
KCs (4)'z* stavokla pétijuma rezultati tika zinoti art 10. Eiropas konferenc€ par atomiem,
molekulam un fotoniem (10th ECAMP).
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2.4.2. RbCs molekula.

Tika veikti eksperimenti, lai iegiitu augstas izskirSanas spektrus RbCs molekulas (4)'Z* —
X" pareja, kuru rezultata izdevas butiski paplasinat datu klastu par RbCs molekulas (4)'="
stavokli augstiem svarstibu Iimeniem (v > 83), ka arT par zemakiem [imeniem (v < 5) un lidz
ar to batiski precizét potencialas energijas Iikni, kas tika konstrugta izmantojot Cebiseva rindu
metodi. PEL bija iegiita izmantojot 2317 termu energijas, un eksperimentalo datu aprakstam
ar iegiito PEL ir 0.005 cm™ standartnovirze. Lidzigi ka KCs molekula, RbCs (4)'2* stavoklim
ir tripleta piejaukums, kas lava veikt skaitliskas simulacijas a’s" — (4)'z* — X'=*(v = 0)
ciklam. Simulaciju piemérs ir paradits 14. att€la. Visi iegutie rezultati ir apkopoti raksta , kas
sagatavots publicéSanai [4].

2.5. KCs pamatstavok]u pétijumi tuvu disociacijas robezai.

Informacija par pamatstavoklu PEL tuvu disociacijas robezai ir arkartigi svariga ultraauksto
molekulu iegtiSanas eksperimentos, izmantojot FeSbaha rezonanses. Jo tiesi PEL gaita tuvu
disociacijas robezai un PEL dzilums nosaka Fesbaha rezonansu pozicijas un platumu. Pa cik
veicot (4)'2* stavokla pétijumus més konstatéjam, ka §is stavoklis dod LIF uz svarstibu
limeniem, kas atrodas dazu cm™ attaluma no disocidcijas robeZas, bija veikta iekartas
uzlaboSana (pirkti jaunie filtri) signala/troksni attiecibas palielinasanai. Veicot vairaku stundu
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14. attéls. Kopgja varbitiba a’=*( v”, I"=0) — (4)'T* (v, J'=1) — X*=*(v=0, J=0) ciklam
sakot no a°x" stavokla augsti ierosinatiem svarstibu limeniem RbCs molekula.
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ilgu spektru krasanu un izmantojot Sauras caurlaidibas joslas filtrus izdevas biitiski uzlabot
signala/trokS$na attiecibu un novérot LIF uz limepiem ar saites energiju (attalumu Iidz
disociacijas robezai) tikai apm. 0.3 cm™. Tada spektra piemérs ir paradits 15. attela.
Izmantojot Sos jaunos datus izdevas palielinat starpkodola attalumu, kura PEL ir aprakstits no
eksperimentiliem datiem 1idz 20 A. Pasreiz notiek rezultatu sagatavosana public&$anai.

2.6. Citas aktivitates projekta ietvaros.

Veikts darbs pie Rb, molekulas A'*- b%IT stavoklu kompleksa pétijumiem, jo, p&tot
RbCs A-b kompleksu biezi tiek registréti ari Rb, spektri. Attiecigie spektri, kuros paradas Rb,
LIF ir apstradati un ir iegltas termu vertibas, kas kopa ar literatiiras datiem atlaus detalizeti
aprakstit Rb, molekulas A — b kompleksu. Veikts iegiito eksperimentalo un modelésanas datu
salidzinajums, parbaude un korekcijas.

Ir registréti La, Nb, V atomu augstas izSkirSanas Furje spektri izladé doba katoda
lampa ar merki noteikt supersikstruktiiras (HFS) konstantes jauniem atomariem limeniem. Ir
uznemti La V, Nb atomaro pareju spektri plasa apgabala , tai skaita , pirmoreiz infrasarkanaja
spektra diapazona lidz 1600 nm. Vanadija spektru apstrade ir pabeigta un rezultati ir
nopublicéti raksta [5].
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Pétijuma apakSaktivitate
4.1.3. Ridberga kvantu stavoklu lazeru manipulacija

Aktivitates vaditajs: lektors Aigars Ekers
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Pétijuma apaksaktivitate nr. 4.1.3 ,,Ridberga kvantu stavok]u lazeru manipulacija” istenota
Latvijas Universitates Lazeru centra Molekularo kulu laboratorija. Atbilstosi projekta
pieteikuma izvirzitajiem darba uzdevumiem un laboratorijas zinatniskajam iestradném,
pétnieciska darbiba tika versta uz atdzes€tu atomaru sistému ierosinato stavoklu Ipasibu un
dinamikas izp&ti un manipulacijas iesp&jam, kuras perspektiva ir iesp&jams pielietot efektivai
koherentai ilgi dzivojosu Ridberga kvantu stavoklu apdzivotibu kontrolei un elementaro
reakciju kontrolei. Projekta ietvaros izveidots matematiskais aparats geometriski atdzesétu
atomu virsskanpas kiila kolim&josas apertiiras formas ietekmei uz atomu emisijas spektra
spektralliniju formu. P&tot ar lazeru ietérpto stavoklu veidoSanos sist€émas ar
supersikstruktiras mijiedarbibu, izveidots matematiskais modelis, kas apraksta iet€rpto
stavoklu saskelSanos supersisktruktiira dazados eksperimentalos apstaklos. Petot Ridberga
kvantu stavoklu apdzivotibu evoliiciju, attistitas metodes augsti ierosinatu kvantu stavoklu
izstaroSanas konstansu noteikSanai 3 Itmenu icrosmes shémas.

Projekta ietvaros petijuma apaksaktivitate ,,Ridberga kvantu stavoklu lazeru manipulacija”
nodarbinati divi doktorantiras studenti — Martins Bravelis (01.10.2010-31.05.2011 un
01.06.2011-30.09.2011) un Artars Cinip$ (01.10.2011 - 30.11.2012). Abi studenti
doktorantiiras studijas sakusi $1 projekta ietvaros un pec projekta beigam turpinas darbu LU
Lazeru centra. Projekta ietvaros vadits Silvas Mezinskas bakalaura darbs ,,Atomu izstaroSanas
konstanSu mérijjumi virsskanas natrija atomu kili, izmantojot nepartrauktu lazera starojuma
ierosmi”.

Paralgli zinatniskajai darbibai regulari veikta laboratorijas aprikojuma profilaktiska apriipe
un tehnologisko iesp&ju uzlabosana, lai uzturétu un paaugstinatu eksperimentalu zinatnisku
petijumu kvalitati un kapacitati.

Geometriski dzesétu virsskanas atomu/molekulu kiilu geometrijas ietekme uz
absorbcijas spektralliniju formu

Daudzos atomu un molekulu pétijumos augstako spektralo izskirtsp&ju ierobezo Doplera
efekts. Doplera efekts ietekme& atomu un molekulu ierosmi ar lazera starojumu, paplaSinot
absorbcijas un emisijas spektrallinijas. Augstas precizitates mérfjumu veikSanai atomi
iesp&jami ilgi jaierobeZo noveérojama telpas apgabala, kam jabut brivam no apkartgjas vides
ietekmes. Viena no plasi lietotam metodém Doplera ietekmes mazinasanai ir divas dimensijas
atdzesetu virsskanas atomaro/molekularo kiilu izmantoSana. LU Lazeru centra Molekularo
kiilu laboratorija atomu/molekulu virsskanas kilis tiek dzes€ts, izmantojot geometrisko
dzeseSanu. Planotie un aktualie petijumi Molekularo kiilu laboratorija ietver tadas paradibas
ka koherentas kvantu stavoklu kontroles iesp&jas izmantojot ieteérpto stavoklu interferenci un
Autler-Townes efekta izmantosana molekularo energijas Ilimenu hipersikstruktiiras
iz8kirSanai. Planojot eksperimentalus nov€rojumus minétajiem efektiem, nepiecieSams
izveleties liespgjami labako eksperimenta konfiguraciju konkréta efekta novéroSanai. Tadel
nepiecieSams loti precizi parzinat visus iekarta norisoSos fizikalos mehanismus, kuri ietekmé
pétamo dalinu absorbcijas un emisijas spektralliniju platumu un formu. Sads mehanisms ir,
pieméram, iepriek§ laboratorija pétita caurlidoSanas laika izraisita spektrallinijas
paplasinasanas. Sis papladinajums rodas pateicoties loti ierobezotam dalinu un lazera
starojuma mijiedarbibas laikam (~20ns). P&tijjuma apaksSaktivitates ietvaros tika pétita
kolim&tu (geometriski dzes€tu) virsskanas kiilu geometrijas ietekme uz atomu/molekulu
absorbcijas spektralliniju formu.

Vienkarsoti kiila geometriska dzesésana skaidrojama sekojosi. Tuvu kiila dalinu avota izejai
jeb sprauslai sadursmes starp dalinam notiek intensivi, uzturot termisku lidzsvaru starp kiilim
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paralélo un perpendikularo atrumu komponentém. Dalinu gaze strauji izpleSas, tadgjadi
pazeminas tas temperatiira. Attalinoties no avota sprauslas dalinu sadursmju skaits strauji
kritas, un energijas apmaina starp dalinpam notiekoSo sadursmju rezultata klast neefektiva.
Noteikta attaluma no sprauslas, ko sauc par sasalSanas punktu, sadursmju skaits klust
neievérojams. Aiz §1 punkta, var uzskatit, ka dalinu trajektorijas kiili ir taisnvirziena, kiila asij
paral€la virziena dalinu atrumu sadalijums kliist nemainigs, jeb ,,iesaldéts” savukart dalinas ar
lielu kiila asij perpendikularo atruma komponentei strauji attalinas no kiila ass. Aiz sasalSanas
punkta netiek nodroSinats termodinamisks lidzsvars starp kiilim perpendikularo un paral€lo
atrumu komponentém, tadel kula temperatiras raksturo$anai nepiecieSams izmantot divas
temperatiiras vertibas — temperattru kiila asij paraléla un perpendikulara virziena. Aplikojot
perpendikularas atruma komponentes sadalijumu laukuma vieniba atkariba no attaluma lidz
kiu]Ja avotam, redzams, ka atrumu sadalijums klist Sauraks un vid€jais dalinu atrums
samazinas, tam attalinoties no sprauslas. Sis efekts tiek saukts par geometrisko kiila
dzesesanu. Ekvivalenta geometriska dzesé$ana notick arT gadijuma, ja pie fikséta attaluma no
Sprauslas tiek samazinats kiili kolim&josas apertiiras izmérs, t.i., kiili viedo tikai tas dalinas,
kuram kulim perpendikulara atruma komponente ir pietickami maza, lai dalipa attalinoties no
kila ass netiktu noblok&ta ar kolim&josas aperttiras palidzibu.

No fizikaliem kialu iekartas uzbtives un darbibas apsvérumiem var pienemt, ka:

1. No virsskanas kiila izejas sprauslas s’ dalinas (atomi vai molekulas) izlido izotropiski;

2. Virsskanas atomu/molekulu kailt sadursmju skaits apgabala starp sprauslu un kolimg&joso

apertliru s ir neievérojams;
3. Atomu/molekulu lazerierosmes virziens sakrit ar izveletas koordinatu sist€mas vienibas
vektora e virzienu.

Sada gadijuma Doplera efekta radito spektrallinijas paplasinajumu patvaligas formas

kolimgjosajai apertiirai, nenemot vera citus spektrallinijas paplasinasanas efektus, iesp&jams

aprakstit, izmantojot izteiksmi
S / dy'dx’' //dydx / dvF(v) x 6(Av — u)

Pp(v)=P(Av) =
Seit av - lazera ierosmes starojuma frekvences nobide no divlimenu ierosmes shémas

rezonanses parejas frekvences, [[ dxdy’- integralis pa kiila sprauslas laukumu, [] dxdy -
S’ S
integralis pa kiila kolimg&josas apertiiras laukumu, L - attalums starp kolim&joSo apertiiru un
sprauslu, 2 - divlimenu ierosmes sh&mas rezonanses parejas vilpa garums, v - absolitais
atoma/molekulas atrums kili, F (v) - atomu/molekulu atrumu sadalijuma funkcija kali.
Aprekini tika veikti specialgadijumiem ar cirkularu un ar kvadratisku kolimgjoSo apertiiru.
Integrala formula cirkularas apertiiras gadijume'l ir:

n*=( )j - (x)? = : [:x - x#)2 ]
P = f f f f F( V) X0V — —7r" dvdydxdy dx
V= VP 3)

Savukart kvadratiskai apertiirai:

r? —(x )2 i oo (x_x:)z L
Pivaar(V) [ f f f F(v) x o (V - 7) dvdydxdy’dx
Wrt—(x)? — oo LA

So formulu skaitliskajiem aprel,(mlem ir nepiecieSamas lielas skaitloSanas jaudas, pie tam
pie mazam A v vértibam aprékinu rezultatu nozimigi ietekme izv€leta skaitliskas risinasanas
precizitate (att. 1). No nestabilitateém iesp&jams izvairities, palielinot skaitloSanas precizitati,
kas savukart ieveérojami palielina metodes skaitloSanas resursu prasibas. Tadeél noteiktos
tuvinajumos tika mekl&ti iesp&jamie spektrallinijas profila analitiskie atrisinajumi.
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Att. 1. Doplera profila un Lorenca profila konvoliicijas skaitliska simulacija. Mazam A v
vertibam skaitliska simulacija nedod pareizu rezultatu.

Piepemot, ka kiila sprausla ir loti maza, un, ka dalinu atrumu sadalijumu kili apraksta
Diraka Delta funkcija, cirkularas kolim&joSas apertiras gadijuma tika iegiita Doplera
absorbcijas profila kodola analitiska izteiksme:

P(Av) =

2 AN
- - 3
Avgm Avyg

Seit Av, ir raksturigais $kérseniska Doplera profila platums. Salidzinot analitiskas

1

izteiksmes rezultatu ar skaitliskajiem aprékiniem cirkularas un kvadratiskas apertiiras
gadijuma (att. 2), izradas, ka analitiskais tuvinajums slikti apraksta Doplera profilu cirkularas
apertiiras gadijuma, pie tam ta platums pie puses no maksimalas vertibas labak atbilst Doplera
profilam kvadratiskas apertiiras gadijuma.

Ta ka aprékinos nepiecieSams nemt veéra divpakaju ierosmes sh&€mas rezonanses Itnijas
dabigo platumu, ka ar1 lazera ierosmes linijas platumu, kurus labi apraksta Lorenca kontiirs,
tika mekl@ts analttisks atrisinajums Doplera profila kodola konvoliicijai ar Lorenca kontiiru,

.?.ﬂ.l.f,l

J 1(1’; } = P 7
T x Ay + 4w x 4

Analitiska atrisindjuma mekleéSanu motivé ar1 fakts, ka Doplera profila un Lorenca kontiira
skaitliskas konvoliicijas aprékinaSanai (att. 3) no precizajam izteiksmém nepiecieSami lieli
skaitloSanas resursi.

Tuvinati tika iegiita analitiska izteiksme kombingtas Doplera profila un dabiga
paplaSinajuma ietekmes uz Iinijas profilu aprékinaSanai,

2 2
I(v) = g\/\/(xrz —g?— 1}2 +4x2a2 +1 - x2 +a? — <a

N

Selt a = AVlazera , X = AVlazera , Av

. . legtta analitiska izteiksme labi
2Av, Av,

lazera v rezonanses v lazera

sakrit ar skaitlisko simulaciju rezultatu (att. 4).
P/ P

Doplera profils
= kvadratiskas apertiras
gadijuma
Doplera profils
==-= cirkularas apertiras
gadijuma

Doplera profila
kodols

. . - v, MHz
-30 20 30

Att. 2. Uz maksimumu 1 normalizétu Skersenisko Doplera profilu skaitliska aprékina
rezultati cirkularas un kvadratiskas apertiiras gadijuma un salidzinajums ar analitisko
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tuvinajumu cirkularas apertiiras gadijuma (t.s. Doplera profila kodols). Aprékinos izmantoti
eksperimentalas iekartas raksturigie parametri.

P/P oy
L0 == _____ Skerseniska Doplera
/ L \\\ spektrallinijas profils
{7 F W\ cirkularas apertaras
[ 081 4 gadjuma
I." L ".I Skerseniska Doplera
[ 0D6F Vol spektrallinijas profils
i [ v kvadratiskas apertaras
[ - i gadfjuma
[ 0.4j [
l A
/ 0.2r W
u— T o

R L Ty v, MHz
- 60 - 40 - 20 20 40 60

Att. 3. Skaitliski aprékinata Doplera profila un Lorenca profila konvoliicija cirkularas un

kvadratiskas kolim&josas apertiras gadijuma. Aprékinos izmantoti eksperimentalas iekartas
raksturigie parametri.

PI/P
1 . Analttiska tuvinajuma
)J:\, —— funkcija Lorenca un Doplera
[ \ kodola konvolacijas apekinam
bsf \
| Lo Skaitliska Lorenca tipa
[T funkcijas un Doplera kodola
ill 0.6¢ 'l‘ konvolacija
’ 0 :L: I
|04l
I \
f 02f \\
P TR E P S e et } v. MHz
-6 -40 -20 20 40 60

Att. 4. Skaitliski iegttas Doplera profila kodola un Lorenca kontiira konvoliicijas

salidzinajums ar analitiskas izteiksmes rezultatu. Aprékinos izmantoti eksperimentalas
iekartas raksturigie parametri.

Prieksrocibas analitiskas konvoliicijas formulas izmantoSanai ir iesp&ja veikt atrus profila
formas aprékinus. Ta ka eksperimentalajai konfiguracijai Skérseniska Doplera profila kodols
uzskatami atSkiras no skaitliski aprékinata, sagaidamas divas atskiribas:

1. Konvolicija ar Lorenca profilu vidusdala bis plataka par skaitliski aprékinato, jo ari

Doplera profila kodolam ir §ada 1patniba;
2. Analitiskajam tuvinajumam ir mazak izteikti sparni (vertibas pie lieliem |v |) kas izriet

no konstantu atrumu tuvinajuma, iegiistot Doplera profila kodola izteiksmi.

Lai verificétu izveidoto matematisko medeli, tika veiktas eksperimentu sérijas, iegiistot
datus par Skérsenisko Doplera spektralliniju profilu formu. Eksperimenta shéma paradita
attela 5. Ka lazera starojuma avoti tika izmantotas divas lazeru sist€émas - rinkveida krasvielu
lazers Coherent 699-21 un dubultotas frekvences augstas jaudas lazeru sistéma Toptica TA-
SGH110. Lazera liniju tipiskie platumi ir attiecigi 1IMHz un 2MHz.

Ta ka analitisko izteiksmju iegiiSana izmantots pienémums, ka lazera linijas un atomu
spektrallinijas apraksta delta funkcija, §1 rezultata verific€Sanai nepiecieSams noverot
fluorescenci no atoma ierosinata stavokla ar ilgu dziveslaiku. Tade] eksperimentos tika
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- 85,,, uUn

izmantotas natrija atomu divpakapju ierosmes shémas3S,,, > 3P,

3s,,, > 3P, > 7D

2 3/2°

kuru dziveslaiki ir attiecigi 405 ,94 ns uUn 312 ,43ns .

1/2

Attéla 6 paradits tipisku eksperimenta datu salidzinajums ar skaitliskas simulacijas
rezultatu. Ta ka skaitliskam simulacijam nepiecieSami loti lieli skaitloSanas resursi, pirms
analitiska modela izstrades, simulacijas tika veiktas ar Joti mazu izskirtsp&u, savukart
projekta ietvaros izstradatais analitiskais modelis lauj veikt skaitliskas simulacijas ar daudz
lielaku telpisko izSkirtsp&ju. Analiz€jot eksperimentalos datus, tika konstatéts, ka
eksperimentalo punktu izvietojumu vislabak apraksta izteiksme kombinétas Doplera profila
un dabiga paplaSinajuma ietekmes uz linijas profilu aprékinasanai.

Ka redzams attela 7, eksperimentalos datus dazos gadijumos labi apraksta ari Gausa
funkcija. Tika secinats, ka cirkularas kolim&josas apertiiras gadijuma teorétiska modela
aprakstitie fizikalie efekti ir niecigi, un ir nepiecieSams veikt eksperimentalus mérfjumus
citadas formas aperttiram, lai eksperimentali pieraditu apertiiras formas ietekmi uz Skérseniska
Doplera spektrallinijas profila formu. Tadel LU Lazeru centra Molekularo kiilu laboratorija
tieck planots veikt Skersenisko Doplera profilu me@rjjumus, izmantojot kvadratisku un
taisnstiirveida kolim&joSo apertiiru. Projekta ietvaros izstradatais matematiskais modelis
paredz, ka, izv€loties kvadratisku kolim&joso apertiiru, skerseniskajam Doplera profilam jabiit
ar maz izteiktiem sparniem un plakanu augsdalu (skat att. 2).
virsskats A

& . _ kolimgjosa
> ' : _
/ "w L |E o apertira

4
SLIDWD(S
STISWDS

kitla avots

:\I
:/I

NS | | 1. . -
/X A\ | | > cilindriska leca
Cal
[ ] polarizators
stara dalitajs dzelteno apgabalu
— optiska skiedra carulaidigs, bet
| frekvences dubultots diozu lazers _ zilo vilnu apgabalu
atstarojos spogulis
vilpa garuma meéritajs (1 MHz preciz.)
B
=
£ 2
M i | rinkveida krasvielu lazers | optiska skiedra
£
Egh g vilpa garums pirmaja
E: g divfotonu pareja tiek kontroléts uptiskie
=35 ar datoru

. I interferences
dators ] i ) ) fotonu elektronu pavairotaju skaitisanas apgabals 5 ns filtri
t Kait areja .

- IFotodetektorsl (Fotonu-elektronu p;\v-.urom)s)l

fotonu skaits no 2 parejas LIF otodetektors2 (Fotonu-elektronu pavairotajs)

sanskats

lecu
sistéma

koliméjosa
apertira

kila avots ]I
\/\I

di}ﬁzi_ju?s-[ilileilis diftzijas stiknis
8000 I/s 1200 l/s 1500 I/s
Att. 5. Eksperimenta shéma Skerseniska Doplera spektrallinijas profila meriSanai virsskanas
atomaro/molekularo kiilu iekarta. Diferenciala vakuuma kameru atsiiknéSanas shéma lauj
sasniegt augstaku vakuumu ierosmes kamera. Lazera ierosmes zonas tuvuma atrodas lécu
sist€éma, kas savac emisijas starojumu un pa optisko Skiedu kiili nogada to uz fotodetektoru
signala registréSanai.

»Atomaro un nepartrauktas vides tehnologisko fizikalo procesu modelésana, matematisko metoZu pilnveide un kvalitativa izpéte”
50 Nr.2009/0223/1DP/1.1.1.2.0/09/AP1A/V1AA/008




2. ESF b

EIROPAS SOCIALAIS IEGULDIJUMS TAVA NAKOTNE i

FONDS

EIROPAS SAVIENIBA
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Att. 6: Normalizeti Skeérseniska Doplera spektralliniju profila mérijjumi divfotonu parejas
shéma 3S;, — 3Pip — 8S1 lazera staru jaudam P; un P, attiecigi pirmaja un otraja
divfotonu pareja pie nobides no rezonanses A.
]-”P/PHUL\'

mérijumu dati nr.43. P=55pW,
P,=6.4mW, A=13.78MHz

meérijumu dati nr.71. P]:]p\\’\
P,=1.04mW, A=-1.5MHz

—— datu nr.43. aproksimacija ar Gausa
funkciju

— skaitlisks aprékins analitiskai

izteiksmei skérseniska Doplera

kodola un Lorenca tipa funkcijas

konvolicijas aprakstam

- e reta ooy MHz
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Att. 7: Divi normalizéti Skérseniska Doplera spektralliniju profila mérjjumi divfotonu
parejas shéma 3S;, — 3P — 7Dspp 1azera staru jaudam P; un P, attiecigi pirmaja un otraja
divfotonu pareja pie nobides no rezonanses A.

Pétnieciska darba gaita ticis formuléts matematiskais modelis vispargjas formas
kolim&josas apertiiras $kérseniska Doplera apraksts. Precizu skaitlisku aprékinu metodes
sniegtas gan cirkularas, gan kvadratiskas apertiiras formas gadijumiem un tuvinatu metozu
aprekini pasniegti cirkularas apertiiras gadijumam. Darba gaitd kopuma sekmigi iegiti
aptuveni 140 spektralo Doplera profilu mérjjumi Na 8S1/2 un 7D3/2 stavoklu divfotonu
terosmé ar kolineariem lazeru stariem. Veikta eksperimentalo datu validéSana noskaidrots, ka
8S1/2 stavoklu hipersikstruktiiras saskelSanas ir salidzinama ar Skérseniska Doplera profila
platumu, tadeél tuvinatu metoZu aprékini nav izmantojami Skeérseniska Doplera profila
aprakstam. Apskatot 7D3/2 stavokla divfotonu ierosmi, noskaidrots, ka pie relativi lielam
jaudam, spektrala profila veidoSanos nosaka nevis Ske€rseniskais Doplera spektrallijinas
profils, bet gan tipiski lietota Gausa funkcija. Tacu samazinot lazeru jaudas tika novérots, ka
profila forma mainijas un tuvinati tika aprakstita ar analitisko Skérseniska Doplera profila
kodola un Lorenca tipa funkcijas konvoluciju. Ta ka Sk&rseniska Doplera spektralliniju profilu
forma ir atkariga no apertiiras un sprauslas integracijas laukumu formas, tad nav iesp&jams
izvest vienotu analitisku Skérseniska Doplera spektrallinijas aprakstu. Lidz Sim plasi lietotais
Skérseniskais Doplera profila apraksts virsskanas kiilu iekartas aprobezojas tikai ar profila
platuma novértgjumu no eksperimentaliem mérjjumiem, izmantojot Gausa vai Foigta tipa
funkcijas profila formas aprakstam. Tadgjadi gadijumos, kad Doplera efekta raditais
spektrallinijas paplasinajums ir samérojams ar citu efektu radito spektralliniju paplaSinajumu
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vai pétama energijas limena dabigo spektrallinijas platumu, nav iesp&ams kvalitativi un
kvantitativi aprakstit Doplera efekta radito ieguldijumu spektrallinijas forma. Pieméram,
kvadratiskas apertiiras izmantoSana var novest pie 1patngjas formas spektrallinijas profila
izveidoSanas, kas nav aprakstama ar Gausa un Voigta tipa funkciju konvolicijas palidzibu.
P&tijuma iegtta Skerseniska Doplera spektrallinijas profila kvalitativa un kvantitativa apraksta
izmantoSana sniedz iesp&ju jaunu pétniecisku pielietojumu izveidei virsskanas kiilu iekartas,
ka pieméram, izmantojot piedavato spektralliniju profilu apraksta matematisko modeli un
spektralliniju mérjjumus koliméta virsskanas kili, iesp&ams noteikt ierosmes lazeru
starojumu summaro spektralo platumu. Panémiens balstas uz to, ka eksperimentali iegitais
spektrallinijas profils ir Sk€rseniska Doplera spektrallinijas profila konvoliicija ar lazera
starojuma profilu un dabigo atoma energijas linijas profilu. Ja atoma dabigais energijas limena
profils ir zinams, tad veicot konvolicijai pret€jo darbibu iesp&jams noteikt nezinamo lazera
linijas profila platumu vai pat formu. Saja pétfjuma iegiitas $kérseniska Doplera spektralliniju
profila aprékina izteiksmes derigas tikai virsskanas kiliem, jo pret§ja gadijuma pienémums,
ka dalinas kili lido pa taisnam trajektorijam biis aplams, novedot pie ta, ka kiila geometrija
nav noteicosais faktors Doplera skérseniska profila izveidei.

Petfjuma starprezultati prezenteti Doktoranttiras skolas ,,Atomaro un nepartrauktas vides
fizikalo procesu pétisSanas, model€Sanas un matematisko metozu pilnveidosanas skola”
seminara 2010. gada 10. novembri: M. Bruvelis ,, Residual Doppler Profile in Supersonic
Molecular Beam”. Prezentgjot pétijuma rezultatus, veikta daliba konferencé EGAS 43
Friburga (Sveicg) [1], ka ar konferencé 21st International Conference on Spectral Line
Shapes, Sanktpéterburga (Krievija) [2]. P&tnieciskas darbibas rezultati apkopoti, sagatavojot
vel nepublicéta zinatniska raksta [3] teorijas dalu.

Ar lazeru ietérpto stavoklu supersikstruktiira

Par supersikstruktiras mijiedarbibu sauc atoma elektronu makona un kodola radito
elektrisko un magnétisko multipolu lauku savstarp&ju mijiedarbibu, kura noved pie atoma
sikstruktiiras energijas Iimenu saSkelSanas vél smalkaka struktiira, jeb t.s. supersikstrukttra.
Liela nozime limenu supersikstruktiirai ir pétijumos, kuros krustojoties vairakiem energijas
limeniem, apdzivotibu pardaliSanos starp ITmeniem nosaka interferences efekti. Ka pieméru
var minét Lazeru centra pétito metodi efektivai energijas limenu apdzivotibas parslégsanai
starp dazadiem ierosinatiem stavokliem [N. N. Bezuglov, R. Garcia-Fernandez, A. Ekers, K.
Miculis, L. P. Yatsenko, K. Bergmann, Phys. Rev. A 78, 053804 (2008)]. Ar §is metodes
palidzibu tiek panakta divu kvantu sist€mas energijas TpaSstavok]u krustoSanas divos laika
momentos, tadgjadi izveidojot savdabigu Maha-Zendera interferometru (att. 8). Neparedzeta
val nepareizi novertéta izvel€to stavoklu saskelSanas supersikstruktira var novest pie
neprognozgjama interferences rezultata, dramatiski samazinot minétas metodes efektivitati.
Tade] rodas nepiecieSamiba péc teorétiska modela kvantu sist€émas supersikstruktiiras
aprakstam gadijuma, kad sist€ma specigi mijiedarbojas ar lazera starojumu.
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Att. 8. Metode augstu ierosinata kvantu stavokla apdzivotibas koherentai parslégSanai.
Interferences rezultats otraja limenu krustpunkta nosaka stavoklu apdzivotibu p&c atomu
izlidoSanas caur diviem koaksialiem lazera stariem.

Veicot pétijuma apakSaktivitates pieteikuma izvirzita uzdevuma ,,izpétit ar lazeru ieterpto
stavoklu veidoSanos energijas Iimenu sistémas ar izSkirtu un neizskirtu supersikstruktiiru”
izpildi, tika konstatéts, ka Iidz Sim pasaules zinatn€ nav ticis izveidots vienots teor&tisks
modelis, kas aplukotu ar lazeru ietérpto stavoklu veidoSanos atomaras sistémas ar
supersikstruktiiras mijiedarbibas klatbiitni. Kvantu sisteémai spécigi mijiedarbojoties ar lazera
starojumu, notiek ievérojamas izmainas elektronu telpiskaja konfiguracija, tade] ir paredzams,
ka jaunas konfiguracijas (ietérpto stavok]u) mijiedarbiba ar kodolu izraisa energijas limenu
saskelSanos supersikstruktiira, kas kvalitativi atSkiras no izol€ta atoma supersikstruktiiras.
Tade] sadarbiba ar LU Fizikas un matematikas fakultates lektoru Vjaceslavu Kascejevu tika
veikts darbs pie teorétiska modela izveides ieterpto stavoklu supersikstruktiiras aprakstam.

Izoléta atoma vilpu funkcijas evoliiciju laika nosaka stacionars Hamiltona operators H
kuru veido elektronu makona energiju, kodola energiju un supersikstruktiiras mijiedarbibas
energiju raksturojosas dalas attiecigi H_,H .V, . Optiskas spektroskopijas mérijumos
kodola energgtiskais stavoklis parasti netiek mainits, tadé] H , parasti netieck nemts veéra.

Elektronus raksturojo$a Hamiltoniana H, ipaSstavokli atomaram sistémam ir sikstruktiras

|
stavokli |§,mJ >, kuru energijas ir E_ . Seit ¢ ir visu sikstruktiras stavokli raksturojoso
kvantu skaitlu kopa, bet m , ir elektronu pilna lenkiska momenta z-projekcijas kvantu skaitlis.

Supersikstruktiiras mijiedarbibas operators Vv, raksturo elektronu makona un atoma kodola

radito multipolu momentu savstarpgjo mijiedarbibu. Ta ka mijiedarbibas energija strauji
samazinas, pieaugot multipolaritatei, lielakajai dalai atomu ir pietickami pemt véra tikai

magnétiska dipola momentu mijiedarbibu v, un elektriska kvadrupola momentu

mijiedarbibu v,

21(21 -1)3(23 -1)
Seit [ ir kodola spina vektor-operators, bet J ir elektronu pilna lenkiska momenta
vektoroperators un 1,J ir $iem operatoriem atbilstosie kvantu skaitli. Operatori A un B ir
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attiecigas mijiedarbibas stiprumu katram sikstruktiiras stavoklim raksturojosas konstantes. Ja
kodola energétiskais stavoklis eksperimenta netiek mainits, kodola spinu | var uzskatit par
globalu konstanti, un kodola stavokli raksturot, izmantojot tikai kodola spina z-projekciju m, .
Tada gadijuma pilno atomaras sistémas Ipasstavokli operatoru I un J TipaSstavoklu baze
raksturo vektors |.f;, m,,m, > Ja visas argjas mijiedarbibas ir vajakas par supersikstruktiiras
mijiedarbibu, tad parasti atoma aprakstam tiek izmantota atoma pilna lenkiska momenta
F =J + I baze, kura Hamiltonianis H  ir diagonals.

Kvantu mehanika lenkiska momenta operatoru komponentes parasti uzdod t.s. sfériskaja
baze, L = {L

-1

,L°,L'}. Katras komponentes iedarbibu uz lenkiska momenta [ Tpasstavokli

||, m|> apraksta Sadas sakaribas:
Clm Y =10 +1)1,m,)
L°|I,m|>= m||l,m|>

I,m|>= \/I(I+1)—m|(m| 11)|I,mI Trl>

Lil

Uz dazadu haotisko elektromagnétiska starojuma avotu fona lazeri izcelas ar generéta
starojuma koherenci un monohromatiskumu. Biezi vien dazados spektroskopijas
pielietojumos lazera starojuma elektriska lauka komponenti laba tuvinajuma apraksta
harmoniska vilna izteiksme,

E(r,t)=E, -Re(z-e'™ "),

kur E, ir elektriska lauka intensitates amplitida, ¢ ir komplekss polarizacijas vektors, K ir

vilna vektors, bet » ir lazera lauka lenkiska frekvence. Laika mainigs elektromagnétiskais
starojums, mijiedarbojoties ar kvantu sist€ému, var taja inducét parejas starp dazadiem
energijas ipasstavokliem, ja starojuma frekvence ir tuva parejas rezonanses frekvencei starp
Siem stavokliem. Izoléts atoms, kas atrodas ta energijas operatora Tpasstavokli, ir elektriski
neitrala dalina, savukart pareja starp 1paSstavokliem atoms rada elektromagnétisko lauku, kuru
raksturo katrai parejai raksturigi elektriska un magnétiska lauka multipolu momenti. Ja pareju
starp diviem stavokliem atlauj izveles likumi elektriska dipola parejam, tad pareja inducéta
elektriska dipola momenta un ar€ja lauka mijiedarbibas energija ir daudz lielaka par augstaku
kartu elektrisko multipolu un visu magnétisko multipolu mijiedarbibas energijam. Lidz ar to
laba tuvinajuma $adu pareju raksturo elektriska dipola un lazera starojuma elektriskas
komponentes mijiedarbiba. Ta ka atoma raksturigie izméri (~ 10 " m ) ir niecigi salidzinajuma
ar tipisku lazera starojuma vilpa garumu (~ 10 'm), tad to savstarp&ja mijiedarbiba laba
tuvinajuma var nenemt veéra elektromagnétiska starojuma intensitates telpisko sadalijumu.
Elektriska dipola un lazera lauka mijiedarbibas energiju raksturo Hamiltona operators:

V = E, Re ((f 'g'efi'”t).
Seit d = —|e|f ir lazera starojuma inducétas parejas elektriska dipola momenta vektor-

operators. Ja kvantu sist€mas energijas operators ir atkarigs no laika t, tad vispariga gadijuma
sistémas evoliiciju laika nosaka Srédingera vienadojums,
L 2
—i—=HY
ot '
Seit w ir sisttmas vilpu funkcija, bet sistémas pilna energijas operatora H = H_ +V
1pasvertibas tiek uzdotas lenkiskas frekvences vienibas. Tomér, ja kvantu sist€mas un lazera
lauka mijiedarbibas ilgums ir daudzkart lielaks par lazera lauka svarstibu periodu, laba
tuvindjuma var uzskatit, ka atri oscilgjosi mijiedarbibu raksturojoSie locekli dod véra
nepemamu laika vidéjo ieguldijumu sistémas energija. Geometriski dzes€tu natrija atomu
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virsskanas kuli individuala atoma un lazera starojuma mijiedarbibas laiks tipiski ir 10 s, kas
ir ievérojami lielaks par redzamas gaismas svarstibu periodu 10 ’f s, tadeél model€jama
sistéma atbilst Rot&josa vilna tuvinajuma pielietojamibas krit€rijam. ST tuvinajuma, ko sauc
par Rotgjosa vilna tuvinajumu, veiksSanai nepiecieSams izvéleties specifiskus sisteémas vilnu
funkcijas ¥ bazes vektorus |(p>, kurus ar ,,parastajiem” no laika neatkarigajiem bazes

vektoriem |¢>0> saista unitara transformacija U . Izvéloties jaunu vilpu funkcijas bazi, tiek

izmainits ari sistémas Hamiltona operators, kuru ar sakotn&jo operatoru H saista sakariba

ot
Rotgjosa vilna tuvinajuma Hamiltona operatora diagonales elementi raksturo lazera starojuma
izskanojumu A = » - w, no elektriska dipola parejas starp stavokliem |g> un |e> rezonanses

frekvences ,, savukart nediagonalie eclementi, kas atbilst atoma — lazera starojuma
mijiedarbibai, zaudé atkaribu no laika, un ir vienadi ar pusi no mijiedarbibas stiprumu

raksturojosas Rabi frekvences Q , = <e|dh—Eo|g>. Ta ka sisttmas Hamiltonianis S$aja
tuvingjuma ir stacionars, sistémas ipasstavok]u spektru un to energijas iesp&jams iegit,
atrisinot stacionaro Srédingera vienadojumu.

Ar lazera starojumu mijiedarbiba esoSa atoma ipasSstavokli tiek saukti par iet€rptajiem
stavokliem. Izplatitakie teor&tiskie modeli iet€rpto stavoklu aprakstam ir piem&roti lietoSanai
sistémas, kuras ir iesp&jams matematiski aprakstit ka neatkarigu divlimenu sistemu kopas.
Supersikstruktiiras mijiedarbibas d€] starp viena sikstruktiiras energijas lTmena dazadiem m |

apakslimeniem, kvantu sistéma neatbilst $adam matematiskam aprakstam, tad€] pétijjuma
ietvaros tika izveidots ietérpto stavok]u ainas pieraksts, kuru ir €rti pielietot sist€mam, kuras
veido daudzi sava starpa saistiti kvantu stavokli. Sisteéma, kuru veido divi sikstruktiras

energijas Itmeni ¢ = g,e, katrs ITmenis satur 2J_ +1 apakSlimenus ‘g’,m ¢>. leterptie

stavokli, savukart, tiek raksturoti, izmantojot divus kvantu skaitlus s = +1 un m . Ietérpto
stavoklu saistibu ar izol&ta atoma supersikstruktiiras stavokliem izsaka §ada sakariba:

‘(DS >:COS€s,m e,mg+p>

1
E.. =—(A+51IA2+QZN)
‘ 2

Seit p ir lazera starojuma polarizaciju raksturojosa konstante, p = +1 atbilst cirkularai o *

g,mg>+sin 9sym

,m

polarizacijai, bet p=0 atbilst linearai jeb » polarizacijai. SajauksSanas lepkis ¢, tiek
definéts, izmantojot Sadu sakaribu:

E )

S

tan 0, ==

savukart Rabi frekvence Q  ir vienada ar inducétas parejas ‘g,mg><—> ‘e,mg + p> rabi
frekvenci. Eliptiskas lazera starojuma polarizacijas gadijuma starojums inducé savstarp&jas
parejas starp vairakiem stavokliem ‘(,mg > , tadel, lai pielietotu ietérpto stavoklu aprakstu
Sadam sistemam, nepiecieSams izveleties 1passtavoklu bazi, kas nav elektronu pilna lepkiska
momenta z-projekcijas TpasSstavokli [skat. J. R. Morris and B. W. Shore, Phys. Rev. A 27,
906-912 (1983)]. Sada eksperimentala konfiguracija ieterpto stavoklu supersikstruktiiras
apraksts klast arkartigi sarezgits un griti interpretéjams, tade] projekta ietvaros izstradataja
modeli eliptiski polarizéta lazera starojuma mijiedarbiba ar atomu netika apliikota.
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Visparigd gadijuma no matematiska apraksta nedrikst izslégt t.s. tumSos stavoklus jeb
stavoklus, kas ar lazera starojumu nemijiedarbojas, tomér, gadijuma, ja supersikstruktiiras
mijiedarbiba ir daudz vajaka par atoma — lazera starojuma mijiedarbibu, supersisktruktiiras
mijiedarbiba starp tumsSajiem un gaiSajiem jeb mijiedarbiba ar lazera starojumu esoSajiem
stavokliem energijas spektra ievie§ véra nenemamas korekcijas. Lai matematiskaja apraksta
paturtu vienigi gaiSos stavoklus, nepiecieSams identificét gaiSo stavoklu pariem
‘g,mg >,‘e,mg + p> atbilstoSos kvantu skaitlus m  un definét viennozimigu sakaribu starp

kvantu skaitliem mun m _:
e JaJ, irpusveselsskaitlis, m e [-3, +a(-1)3, -a()],
e Jau, irveselsskaitlis, m e [-J, +a(-1)0)u(0;3, - a ()],

a(x)=

Seit AJ =3, -3 , - Erti lietojama sakariba starp kvantu skaitliemmun m  irm = m .

Atoma — lazera starojuma mijiedarbibas energijas un supersikstruktiiras mijiedarbibas
energijas savstarp&jai attiecibai ir iesp&jams identificet tris gadijumus (Att. 9):
1) Supersikstruktiras mijiedarbiba ir daudz spécigaka par atoma — lazera starojuma
mijiedarbibu;
2) Abu mijiedarbibu raksturigas energijas ir lidzigas;
3) Atoma - lazera starojuma mijiedarbibas energija ir daudz spécigaka par
supersikstruktiiras mijiedarbibu.

4

(p+x)2-A3)p-AJ +p-x-AJ)

N | e

2

Energy (GHz)

-6 I I |
0 5 10 15 20
generalized Rabi frequency (GHz)

Att. 9. Atoma energijas Tpasstavoklu spektra ir iesp&jams izskirt tris apgabalus, kas atbilst
dazadam atoma - lazera starojuma mijiedarbibas energijas un supersikstruktiiras
mijiedarbibas energijas savstarpgjas attiecibas x vertibam. Aprekins veikts sisteémai 1=1/2,
Jg=1/2, Je=3/2, Aj=1GHz, A.=0.1GHz.

Pirmaja gadijuma supersikstruktiiras saSkelSanas ir pietickami liela, lai atoma mijiedarbiba
ar lazera starojumu biitu uzskatama par nelielu izol€ta atoma supersikstruktiiras perturbaciju.
Lielas supersikstruktiiras saSkelSanas dél véra nemama mijiedarbiba notiek tikai starp vienu
pamata stavokla supersikstruktiiras ITmeni un vienu ierosinata stavokla supersikstrukttras
limeni. Ietérpto stavoklu veidoSanas lidz ar to notiek saméra viegli matematiski aprakstama
divlimenu sistéma, un ietérptajiem stavokliem sikaka struktira supersikstruktiiras
mijiedarbibas dé] neveidojas.

Otraja gadijuma spéciga mijiedarbiba notiek starp visiem sist€mas stavokliem, un
patvaligas elektronu konfiguracijas atomam $aja gadijuma energijas Iimenu spektram
analitisks risinajums neeksisté. Limenu struktiiras veidoSanas aprékinus analitiski ir iesp&jams
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veikt vienigi specifiskas konfiguracijas sisttmam. Sisteémas sarezgitibas dél efektivaka metode
ir skaitlisku simulaciju veikSana energijas spektra un limenu apdzivotibu noteikSanai.

TreSaja gadijuma mijiedarbiba ar lazera starojumu izraisa spécigu saskelSanos starp
dazadiem pamata un ierosinata Itmena kvantu stavokliem, kas savukart lauj ieve€rojami
vienkarsot sistémas energijas spektra aprékinus. Ta ka apliikotaja gadijuma energijas limenu
struktiiru nosaka galvenokart atoma mijiedarbiba ar lazera starojumu, supersikstruktiiras
mijiedarbiba darbojas ka So struktiiru nedaudz perturb&joss mehanisms. P&tijuma ietvaros tika
veikta pétnieciska darbiba, lai izveidotu analitisku modeli, kas apraksta sistémas energijas
Iimenu spektra veidoSanos $aja gadijuma. Supersikstruktiiras mijiedarbibas izraisita iet€rpto
stavoklu saskelSanas tika pétita, izmantojot perturbaciju teorijas metodes.

Supersikstruktiras mijiedarbibas Hamiltoniana pétiSanai ir nepiecieSams noskaidrot ta
matricas elementus ieterpto stavoklu baze:

<(I) s,m‘ml ’Vhf

(I)S,Ym,,m;>=cos 0, Cos 6’S,ym,<g,m,mI |\fhf|g,m’,m;>+

+sin @ sin 6’5,,m,<e,m + p,m, |\/Ahf |e,m’+ p,m;>
Perturbaciju teorijas pirmaja tuvinagjuma netiek nemta v&ra mijiedarbiba starp
nedegenerétiem stavokliem, tadé] ir nepiecieSams noskaidrot, vai starp iet€rptajiem
stavokliem pastav degeneracija. Ietérpto stavoklu energijas spektru veido divas savstarpgji
nedegenerétas ietérpto stavoklu grupas s=+1 UN s=-1, starp kuram nov&rojama

saskelSanas AE = ,\/A* + @2 . Ta ka ieterpto stavoklu TpaSenergijas vertiba ir atkariga no Rabi
frekvences absoliitas vértibas, tad ietérptie stavokli ir degeneréti, ja @2 = @ .. Nemot véra
atomaras kvantu sist€mas un lazera starojuma simetrijas pasibas, tika noskaidrots, ka
gadijumos, kad p-AJ =0, ieterptie stavokli ‘(I) s,m> un ‘cp Sv7m7p> ir savstarp&ji degeneréti.
Pargjos gadijumos visi ieterptie stavokli ‘@ om > ir sava starpa nedegeneréti. Ta ka elektronu
mijiedarbiba ar lazera starojumu nav atkariga no kodola spina stavokla, visi sistémas stavokli
‘qa oM, > ir (21 +1)-kart degeneréti péc kvantu skaitla m, . Atbilstosi Sai analizei,
supersikstruktiiras mijiedarbibas Hamiltoniani nepiecieSams nemt v€ra vienigi elementus

<CI>S,m,m,’\/hf d)sy_m_p,ml’>.

Lai izvairitos no nevajadzigi lielu izteiksmju izmantoSanas, visefektivak ir Sos elementus

d)s‘m,m'> un gadijuma, kad p-AJ =0, arT elementus <<I>S,m ,m, ’\fhf

aprekinat atseviski supersisktruktiiras mijiedarbibas dalam v, unv_ .

Magnétisko dipolu mijiedarbibu raksturojosa operatora v, matricas elementus ir viegli
legiit, izmantojot lenkiska momenta vektor-operatoru skalara reizinajuma izvirzijumu
sferiskaja  baze, Vv, = Al-J = A(I°

y NI [ IR Bl 1). Analizgjot operatora matricas
elementa

~(~rg 20 Ay oA

(@,,.m Ny|o,,m)=(o, m A5 -7 - e, m)
struktiiru un vektoroperatoru komponensu iedarbibu uz ieté€rptajiem stavokliem, redzams, ka
nenulles ieguldijumu dod vienigi operatora loceklis A1°J°. Ta ka $1 operatora dala neizraisa
mijiedarbibu starp stavokliem ar atSkirigdm kodola spina z-projekcijas kvantu skaitla m,
veértibam, jasecina, ka pie p-AJ = 0 perturbaciju teorijas pirmaja tuvinajuma magnétisko
dipolu supersikstruktiiras mijiedarbibas Hamiltonianis ir diagonals. Tas nozimé, ka &1
mijiedarbibas del stavokli ‘dD om M, > iegtst papildus energiju, bet netiek sajaukti sava starpa:
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~0 L0

(stm,ml'>= Ag coszesvm<g,m,ml|(l JOoty - Itl.]”)|g,m,m;>+

~0 20 ApA g ~A_q

+Aesin205‘m<e,m+p,ml|(l J -1 —I’J”)|e,m+p,m;>:

=ms, . [Agm cos “ @, + A, (m+ p)sin 0, ]

Aprekinot magnétisko dipolu mijiedarbibas radito sajauk$anos starp degenerétiem
stavokliem gadijuma, kad p-AJ = 0, tika iegiita §ada izteiksme:

<(D s,m’ml ’vdd

.[Ag\/Jg(Jg +1)+—(1+ )L - IC])coszas,m + Ae\/Je(Je +1)+—(1+ PIA-P) g

cI)s,—m—p’m;>:

s,m

4 4

Analizgjot iegiito rezultati, tika noskaidrots, ka Hamiltoniani v, nediagonalie locekli sava

starpa sasaista tikai divus ietérptos stavoklus

@, .m, >, pie tam tas notiek tikai gadijuma, ja

petamas sistemas konfiguracija apmierina specifiskus nosacijumus:
a) Ja sistéma mijiedarbojas ar lineari polarizétu lazera starojumu (p=0), un atoma pamata
un ierosinata sikstruktiiras Iimena elektrona pilna lenkiska momenta kvantu skaitli J

un J_ ir pusveseli skait]i, tad magnétisko dipolu mijiedarbiba sava starpa saista

o ym o, m 2l

b) Ja sistéma mijiedarbojas ar cirkulari polarizétu lazera starojumu ( p = +1), un atoma
pamata un ierosinata sikstruktiiras limena elektrona pilna lenkiska momenta kvantu
skaitli J =, ir veseli skaitli, tad magnétisko dipolu mijiedarbiba sava starpa saista

d)slp,m|>,d>S 1+p,ml+1>}.
"2 T

Analizgjot elektriska kvadrupola momentu mijiedarbibu v_, tika iegati lidzigi rezultati.

stavoklu parus {

stavok]u parus {

Operatora matricas elementa <‘Ds,mvm| ’\qu

q’s,m:mf> nenulles ieguldijumu dod vienigi

operatora v dala:

I ORI Il PR N i
B 2
21(21-1)3, (29, -1)
kas Iidzigi ka magnétisko dipolu mijiedarbibas gadijuma neizraisa iet€rpto stavoklu
sajauksanos, bet vienigi pieskir tiem papildus energiju:

R B 2 31 (3 1) 3m?
<fDSvm,m|’qu‘qps’mym;>:§m’m'|(|+l) 3m; ;) (3, +1)-3m
a2 ) s (@9, 1)

g

cos " 4 +

s,m

+ B

e

3.3, +1)-3(m+p)"

sin ~0_
J.(23, -1)

Gadijuma, kad sistéma veidojas degeneréti ietérptie stavokli, kvadrupolu mijiedarbiba starp

@ 1p,m|>,
JLop
2

1+p?

stavokliem {

® m, +1>} nenulles ieguldfjumu dod vienigi operatora Vv _

2

dala:
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21(21 -1)3, (29, -1)

*
ieguldijumu dod operatora Vqq dala:
. —3(|”|”J“1J“1 + f’ll“lilil)
21(21 -1)3, (29, -1)
Aprékinu rezultati tika parbauditi, to iegiSanai izmantojot divas atSkirigas pieejas —
izmantojot augstak izklastito operatoru formalisma pieeju, ka art rezultatu iegtstot, ar Klebsa-

2+p

Savukart mijiedarbibai starp  stavokliem {

Gordana koeficientu ¢ ", . palidzibu parejot no pilna atoma lenkiska momenta F

Ipasvektoru bazes uz ietérpto stavoklu bazi. Otraja pieeja tiek izmantots fakts, ka F
1pasvektoru baze supersikstruktiiras mijiedarbibas Hamiltonianis ir diagonals un Hamiltoniana
matricas elementi ir aprékinami, izmantojot vienkarsu izteiksmi:

(1+1)(, +1) 2K, (K, +1)

1
PRRRE 2I—1)(2.];—1)78I(2I—l)Jg(ZJg—l)

AE(¢.F,)=—A,

N

Seit K, =F,(F, +1)-1(1+1)-J_(J, +1). Ar S0 pieeju iegtie rezultati satur netrivialas

Klebsa-Gordana koeficientu summas. Tam, veicot skaitlisku aprékinu sérijas, tika iegiita
daudz vienkar$aka analitiska forma. Tika noskaidrots, ka:

J+1

> (erom TIF(F «0)-10+1)- 30 +1))= 2m,m

S J.m,m,
' foen 2l (1+2)(3 +1) ~ 2K (K +1) ] -
F:%:,.‘ ol LZ(ZI ~1)(23 -1) 81(21 -1)3 (23 71)J B

@ +nml w11 +1)m?]-9m’m® —1(1+1)3(J +1)
- 21(21 -1)3 (23 -1)

Saja pétijumu virziena iegiitie rezultati lauj secinat, ka ar lazeru ietérpto atoma stavoklu
supersikstruktiira gadijuma, kad supersikstruktiiras mijiedarbiba ir vajaka par atoma — lazera
starojuma mijiedarbibu, kvalitativi atSkiras no izoléta atoma supersikstruktiiras pamata un
lerosinataja stavokli. Pie tam, ar lazeru ieteérpto stavoklu supersikstruktiiras saskelSanos
specigi ietekm@ izmainas ierosinosa lazera starojuma polarizacija (att. 10) Zinatniska darba
rezultata iegitas izteiksmes lauj interpretét iet€rpto stavoklu supersisktruktiiras saSkelSanos ka
kodola energijas limenu saskel$anos lazera lauka un elektronu makona mijiedarbiba radita
stacionara elektriskaja un magnétiskaja lauka. Lazera starojuma mijiedarbiba ar atoma
elektronu makoni kodola apkartné rodas gar z-asi versts magnétiskais lauks, kura intensitate ir

A,mcos 0, + A (m+p)sin o,
B=Be ,B=- : —
TN

Seit y, ir kodola ziromagnatiska attieciba. ST lauka klatbitnes de] atoma energijas

1passtavoklu spektra ir noverojams kodola Z&mana efekts, kodolam iegitistot papildus
energiju:
<mI I\/Add |mI >: <mI |—;/N f-B|m|>= m, [Agm cos Zes,m + A, (m + p)sin zesym].
Papildus $im efektam, kodola apkartné rodas elektriskais lauks, kuru raksturo elektriska
kvadrupola momenta tenzors Q. , kura vieniga nenulles komponente ir Q

ij z !
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‘]g(‘]g+1)_3m2 2 Je(Je+1)_3(m+p)2 .2
QZZocBg cos 6, . +B, sin om
3,(23,-1) ' J.(23,-1) '

Ja atoma kodolam ir nenulles elektriska kvadrupola moments Q";, tad pateicoties ta
mijiedarbibai ar $o elektrisko lauku, kodols iegtist papildus energiju:

<m |v |m >: I(I+1)73m|2.

41(21 -1)
2 2
‘]g(‘]g+l)_3m 2 Je(Je+1)—3(m+p) .2
| By cos 6. +B, sin = 0,
3, (23, -1) 3,(23,-1)
mixture of
4 m;,=1/2 and m;=3/2
4 ¢ m=1/2
i mixture of ﬁJ— . .
2F my,=-1/2 and m; =172\ m=1/2-" — positive superpositions
L of gand e
Energy level e
GHz) O — ey } dark states

B (degenerate)
2k negative superpositions
i of gand e
4 both m; mixtures
are degenerate
ml=£1/2
level g (mixture)
atomic o' polarization m polarization

hyperfine structure hyperfine structure of dressed states
Att. 10. Ar lazeru ieterpto atoma stavoklu supersikstruktiira kvalitativi atSkiras no izol&ta
atoma supersikstruktiiras, pie tam saSkelSanos bitiski ietekmé ierosino$a lazera starojuma
polarizacija. ~ Aprekins  veikts  sisttmai 1=1/2, Jg=1/2, J.=3/2, Ay=1GHz,
Ae=0.2GHz,£20=10GHz.

Pétijuma iegttie rezultati ar stenda referatu prezentéti konferencé 44th Conference of the
European Group on Atomic Systems (EGAS) Géteborga (Zviedrija) [4], ka arT ar mutisku
referatu uzstajoties 1st TLL-COLIMA Joint workshop Riga [5]. Sadarbiba ar LU Fizikas un
matematikas fakultates lektoru V. KaS€ejevu pétijuma rezultati tiek gatavoti public€Sanai
starptautiska zinatniska Zurnala.

Augsti ierosinatu kvantu stavoklu izstaroSanas konstansu noteikSana

LU Lazeru centra Molekularo kiilu laboratorija aktualie un planotie pétijumu virzieni
ieklauj jaunu metozu izstradi augsti ierosinatu (Ridberga) kvantu stavoklu koherentai
manipulacijai un to apdzivotibu efektivai parslégianai. So metozu eksperimentalai realizacijai
ir nepiecieSams izve€leties optimalu ierosmes shému pétamajos atomos vai molekulas.
Nozimigi kritériji kvantu sist€mas noteiktu energétisko limenu izvele ir to dziveslaiks un
sazaro$anas konstate, kas raksturo dazadu sabruk3anas celu realize$anas varbitibu. Saja
konteksta rodas nepiecieSamiba péc efektivam metodem augsti ierosinatu stavoklu
izstaroSanas konstansu precizai noteikSanai. P&tijuma ietvaros tika veikts petnieciskais darbs,
izstradajot metodi atomu ierosinato stavoklu izstaroSanas noteikSanai, kas balstita uz stavoklu
apdzivotibu dinamikas sasaisti ar eksperimentali noveérojamiem emisijas spektru parametriem.

Limenu apdzivotibu dinamikas teorétiskai aprékinaSanai ir pienpemts izmantot optiskos
Bloha vienadojumus stavoklu blivuma matricai:

d_p: —i—[l-i,p]+ Rp
dt fi
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Seit pilnais sistémas Hamiltona operators H ieklauj gan neperturbéto izoléta atoma
Hamiltoniani, gan arT elektriska dipola mijiedarbibas ar lazera starojumu operatoru.
Relaksacijas matrica R apraksta sistéma notiekoSos nekoherentos efektus — spontano emisiju
un atomu caurlidoSanas relaksaciju, lidojot caur ierosinoSo lazera staru. Multilimenu sist€émas
energijas limenu apdzivotibu dinamikas pétiSana notiek, aprékinot sistémai atbilstoSo stavok]u
blivuma matricu p . Dalgji atvértas sistémas stavoklu blivuma matricas elementus var iegiit,
atrisinot optiskas pumpé&Sanas atruma vienadojumus,

o )= -i(05),, +i(p0)-F5.
Seit p, - stavokla blivuma matricas elements, @ — matrica, kuru veido kvantu sistémas

Iimenu un argja lauka mijiedarbibas stiprumu raksturojo$as Rabi frekvences, T - ierosinato
stavoklu spontano sabrukSanu raksturojoSa matrica. Izmantojot Konstantinova — Perela
diagrammu metodi, katram no 3 sistéma iesp&jamajiem procesiem (koherenta ierosme,
spontana sabrukSana un kaskades) ir iesp€jams piekartot grafisko reprezentaciju (att. 11), un
tada veida sastadit uzskatamu optiske'ls pumpééanﬁs atruma Vienédojumu sistému.

/J’\ n
.rOmn ft {g + @ E
1

|erosme spontana sabruksana kaskades
Att. 11. Optiskas pumpésanas atruma vienadojuma Konstantinova — Perela diagrammu
pieraksta.

Analizgjot optiskas pumpésanas atruma vienadojumus, adiabatiskaja tuvinajuma tika iegiita
izteiksme, kas Jauj noteikt augsti ierosinata stavokla dziveslaiku 1/r, no Autlera — Taunsa

(area )

dubleta komponenSu laukumu relativas attiecibas p ™",

da_ 19(a
J‘ 00 ( 10) r (ref+rf)8in29+recoszg

(area ) ) t2

B r, (r,+r, )cos’@+T, sin’6
J-dAZUIiZ)(AZO) tl (ef f) e

Seit ® - Autlera — Taunsa dubletu veidojoso neietérpto stavoklu sajauk$anas lenkis.
Analizgjot So izteiksmi, tika iegtitas sakaribas starp Autlera — Taunsa dubleta komponensu
laukumu relativo attiecibu un dubletu veidojo$o neietérpto stavoklu dziveslaiku attiecibu (att.

12) natrija atomu virsskanas kilos lazerierosmei no 3P,,, stavokla uz augstu Ridberga

f @

stavokli. Aprékinos tika izmantoti eksperimentalas kiilu iekartas raksturigie parametri; atoma
mijiedarbibu ar ar€jo lauku raksturojosas Rabi frekvences parejai no pamatstavokla

3s,,, —» 3P,,, un parejai no 3P,,, uz augsti ierosinatu Ridberga stavokli ir attiecigi 10MHz un
100MHz.
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Att. 12. Autlera — Taunsa dubleta komponensu laukumu relativa attieciba p

area )

atkariba no

to veidojoso neietérpto stavoklu dziveslaiku attiecibas -, /r, pie dazadiem lazera starojuma

f

izskanojumiem As no parejas rezonanses frekvences. Seit r, =16 .23 ns

Matematiskais modelis paredz, ka lineara sakariba starp spektralliniju laukumu attiecibu un
Iimenu dziveslaiku attiecibu veidojas pie loti lielam nobidém A no parejas rezonases
frekvences (att. 12). Lai noskaidrotu matematiska modela paredz&ta efekta noverojamibu
realas sistemas, tika veiktas skaitliskas simulacijas natrija atomarajam parejam
3s,,, > 3P, > 7D risinot pumpé&Sanas atruma vienadojumus, kas sastaditi dalgji atvertai

1/2 2 3/29
trislimenu sist€mai, izmantojot Konstantinova - Perela diagrammu metodi. Veicot skaitliskas

simulacijas, tika noskaidrots, ka linearas sakaribas nosacijums ir spéka pie nobides no parejas
3P, » 7D,,, rezonanses frekvences A > 70 MHz . Diemzé&l $ada gadijuma divfotonu parejai

1/2 2
atbilstoSas spektrallinijas intensitate ir sagaidama eksperimenta trokSna Itmeni (att. 13).

Divfotonu parejas relativas intensitates krasais samazinajums ir saistits ar atoma stavoklu
3P,,, Un 7D,,, dziveslaiku lielo atSkiribu (attiecigi 16.29 ns un 305 ns). Matematiska modela
rezultatu verificéSanai tade] ir nepiecieSams izvél&ties pareju starp energijas limeniem, kuru
dziveslaiku attieciba ir mazaka, pieméram, izv€loties pareju starp diviem augstu ierosinatiem
stavokliem. Tomer, nemot véra LU Lazeru centra pieejamo lazeru tehniskas iesp&jas, Sadu
eksperimentu Sobrid nav iesp&jams realizet.

P&tijuma rezultati atspoguloti S. MeZinskas bakalaura darba ,,Atomu izstaro$anas konstansu
mérfjumi virsskanas natrija atomu kili, izmantojot nepartrauktu lazera ierosmi”. P&tijuma
izstradata metode augsti ierosinatu atoma stavoklu dziveslaiku noteikSanai prezentéta
konferencé Developments in Optics and Communications 2011 Riga [6].
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Projekta ietvaros veikta laboratorijas aprikojuma uzturésana un tehnologisko iespéju
uzlaboSana.

Lai uztur€tu un paaugstinatu eksperimentalu zinatnisku petijumu kvalitati un kapacitati LU
Lazeru centra Molekularo kilu laboratorija, projekta norises laika veikta regulara iekartu
profilaktiska apriipe un tehnologisko iesp&ju uzlaboSana. Zinatnisku eksperimentu veikSanai
ir nepiecieSams nodroSinat 3 komponensu vienlaicigu, saskanotu un augstakas iesp&jamas
kvalitates darbibu. Sis komponentes ir: geometriski atdzesétu atomu ieguves iekarta, lazeru
sisttma un optiska sist€éma starojuma pievadiSanai atdzes@tajiem atomiem, iekartas
eksperimentalo datu savaksanai un apstradei.

Molekularo kilu laboratorija ar specialas iekartas palidzibu tiek ieglts geometriski
atdzes€tu natrija atomu vai molekulu virsskanas kilis. Ta ka natrijs ir kimiski loti aktivs
metals, iekarta nepiecieS$ams nepartraukti uzturét zema spiediena apstaklus (~10 *Torr ),
tadel visa projekta norises laika veiktas regularas vakuumsist€émas profilaktiskas apkopes.

Veicot spektroskopiskus mérfjumus atdzes€tos atomos, ir nepiecieSams nodroSinat loti
augstu lazeru sisteémas jaudas un vilpa garuma stabilitati. Tapat nepiecieSams optisko shemu
izolet no vakuumsiiknu un klimata kontroles iekartu raditajam vibracijam. P&tfjuma ietvaros
tika izstradats projekts rinkveida krasvielu lazera frekvences stabilizacijas sist€mai,
izmantojot lazera starojuma absorbciju natrija tvaiku $iina. Sist€mas shematisks att€lojums
redzams [att€la 14].
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Att. 14. Lazera frekvences stablhzacuas shéma, 1zmant0J0t natrija tvaiku §tnu. 1 — lazers, 2
— akusto-optiskais modulators, 3 — zondes stars, 4 — natrija tvaiku $iina, 5 — piesatinosais stars,
6 — atbalsta stars, 7 — diferencialais pastiprinatajs, 8 — signala apstrades bloks, 9 — lazera
frekvences kontroles bloks.

PiesatinosSais stars nodroSina to, ka caur §tinu izgajuSajam zondes staram absorbcijas spektra
nav novérojams spektralliniju Doplera paplasinajums. Tade], ar akustooptiskda modulatora
palidzibu mainot lazera stara frekvenci un noverojot zondes stara absorbciju §una, ir
iesp€jams lazera stara frekvenci loti precizi saskanot ar atomaras izveletas atomaras parejas
rezonanses frekvenci — nedaudz izmainoties lazera starojuma frekvencei, ievérojami
samazinas zondes stara absorbcija. Ar diferenciala pastiprinataja palidzibu izmainas
zond€josa stara un atbalsta stara intensitasu attieciba tiek parverstas elektriska signala, no kura
ar specialu algoritmu palidzibu tiek iegiits signals lazera frekvences korekcijai un tiek
pievadits lazera frekvences kontroles blokam. Sadai frekvences stabilizacijas sistémai ir
ieveérojama prieksrociba salidzinajuma ar vilpa garuma méritaja izmantoSanu frekvences
kontrolei. Vilna garuma meéritaja meérijuma precizitate ir atkariga no iekartas kalibracijas, kas
ne vienmer ir absoliiti preciza, savukart izstradata frekvences stabilizacijas shéma izmanto
visprecizako iesp&jamo frekvences etalonu — izvéléta kimiska elementa atomu. Pie tam,
stabilizacijas sheémas frekvences etalonu ir iespgjams mainit, vienkarsi izvéloties cita elementa
tvaiku Stnu.
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