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НЕАДИАБАТИЧЕСКИЙ АНАЛИЗ СПИН-ОРБИТАЛЬНЫХ  и  
КОМПЛЕКСОВ МОЛЕКУЛЫ  НА ОСНОВЕ НЕЭМПИРИЧЕСКИХ РАСЧЁТОВ 

ЭЛЕКТРОННОЙ СТРУКТУРЫ 
 

Бормотова Е.А.1 
 

1Московский государственный университет, Ленинские Горы, 1, стр.3, г. Москва, 
bormotova.e.a@gmail.com 

 
Оптимизация оптических путей лазерного синтеза и лазерной ассоциации требует 

наличия высокоточных данных о потенциальных кривых и матричных элементов 
взаимодействия не только для основного состояния, но и для электронно-возбуждённых 
состояний.  Особый интерес представляют состояния со «смешанным» синглет-триплетным 
характером. На данный момент, спин-орбитальные комплексы  и ,  
молекулы LiRb не исследованы.  

 В рамках этой работы проведен депертурбационный анализ  и  
комплексов. Рассчитаны высокоточные неэмпирические потенциальные кривые и матричные 
элементы спин-орбитального взаимодействия в «а» случае связи по Гунду. Далее 
неэмпирические данные использовались как нулевое приближение для уточнения этих 
кривых с учётом спин-орбитального взаимодействия, используя все имеющиеся 
прецизионные спектроскопические данные [1-3], отнесенные к исследуемым состояниям. 

 
Исследование выполнено при финансовой поддержке РФФИ в рамках научного 

проекта № 18-33-00753. 
 

1. Stevenson I. C., Blasing D. B., Altaf A., Chen Y. P., Elliott D. S. // J. Chem. Phys., 2016, V. 
145, p 224301. 

2. Stevenson I. C., Blasing D. B., Chen Y. P., Elliott D. S. // Phys. Rev. A, 2017, V. 94, p. 
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