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图1 钠钾基态分子和钾原子散射示意图 (a)钾—钠—钾三原子相互作用势能面能够

支持非常多的三原子分子束缚态。当钠钾基态分子和钾原子入射能量与三原子束缚

态能量接近时，将发生散射共振现象；(b)钠钾基态分子在 100 G下的超精细能级结

构。mINa、mIK分别代表钠、钾原子的核自旋投影。图中加粗标记的能级，为实验制备

的基态分子量子态[23]
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研究快讯

量子计算和量子模拟具有强大的并行计算和

模拟能力，不仅为经典计算机无法解决的大规模

计算难题提供有效解决方案，也可有效揭示复杂

系统的物理规律，为新能源开发、新材料设计等

提供指导[1]。量子计算研究的终极目标是构建通

用型量子计算机，但这一目标需要制备大规模的

量子纠缠并进行容错计算，实现这一目标仍然需

要经过长期不懈的努力。当前，量子计算的短期

目标是通过发展专用型量子计算机，即专用量子

模拟机，能够在某些特定的问题上解决现有经典

计算机无法解决的问题。例如，超冷原子分子量

子模拟[2，3]，利用高度可控的超冷量子系统来模拟

复杂的难于计算的物理系统，可以对复杂系统进

行细致和全方位的研究，从而在化学反应和新型

材料设计中具有广泛的应用前景。

在化学物理领域，通过量子力学计算原子分

子相互作用势能面以及模拟粒子在这一势能面下

分子碰撞的动力学是一个重要科学问题[4]。理论

上计算原子分子的势能面需要求

解多电子体系的薛定谔方程来得

到电子系统的基态能量。由于电

子之间存在强关联，其基态能量

无法精确求解。因此理论量子化

学发展各种方法来近似求解势能

面，并在小质量少电子的分子体

系取得了成功 [5—8]。但是对大质

量多电子的分子体系，理论计算

的势能面已经无法可靠地模拟分

子碰撞中的动力学问题。

通过构建针对特定问题的专

用量子模拟系统，势能面的信息可以由实验测量

原子分子的散射共振来获得。散射共振的测量结

合理论建模可以准确地反推出势能面的全局信

息，从而给出势能面最精准的刻画[9]。分子的散射

共振是典型的量子现象，只有在超低温度下才会

显现出来。近年来，随着超冷原子分子技术的发

展，完全可控的超冷基态分子可以从接近绝对零

度的原子气中被制备出来[10—15]。但由于这种大质

量多电子分子体系的散射共振无法在理论上进行

预测，十余年来观测超冷分子的散射共振一直是

该研究领域在实验上的重大挑战。

对于超低温度下分子的反应性碰撞，分子的

化学反应速率仅仅决定于分子之间的长程相互作

用。当进入短程相互作用区域时，分子会因为发

生化学反应而立即损失，导致分子碰撞的散射共

振完全被抑制[16，17]。而对于超低温度下分子间的

非反应性碰撞，由于分子相互作用势能面非常

深，能够支持数目非常多的束缚态，导致在分子
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图2 利用分子损失速率观测到的钠钾基态分子与钾原子碰撞的散射共振。通过测量钠钾基态分子在不同磁场下的损失速率，实验观

测到(a) 0，0，－3/2，－2 + 9/2，－3/2 、(b) 0，0，－3/2，－2 + 9/2，－7/2 和(c) 0，0，－1/2，－3 + 9/2，－7/2 散射通道在

101 G附近的散射共振[23]

的入射能量附近束缚态密度可能非常高，散射共

振能否分辨在理论上已经无法预测[18]。尤其是在

考虑核自旋和外加磁场的情况下，理论已经无法

精确地给出分子碰撞的散射共振信息[19]。在这种

情况下，理论提出一个描述散射共振密度的统计

模型[18]，该模型预测温度在1 μK以下，分子和原

子碰撞 s波散射共振平均间距将小于1 G，然而实

验是否能够分辨散射共振仍然是未知的。

在实验中我们将超冷钠钾基态分子和钾原子

混合气体作为研究对象。基态钠钾分子和基态钾

分子束缚能分别为5212 cm－1[20]和4405 cm－1[21]，使

得在超低温度下吸热反应 23Na40K+40K→40K2+23Na

由于能量不足而不会发生，超冷钠钾基态分子和

钾原子混合气化学稳定。钾—钠—钾三原子相互

作用势能曲面深度约为7125 cm－1[22]，能够支持非

常多的三原子分子束缚态(图1(a))。实验通过调节

磁场，可以对钠钾基态分子和钾原子散射态与钾

—钠—钾三原子分子束缚态之间的能量差进行精

确操控。同时基态钠钾分子和钾原子都是费米

子，在超低温度下只会发生基态分子和原子间的

两体碰撞，因此通过观测不同磁场下钠钾基态分

子和钾原子之间的共振增强碰撞损失，可以观测

分子和原子之间的散射共振。

我们的实验从温度约500 nK的钠、钾原子超

冷混合气体出发，利用钠钾原子间 Feshbach 共

振，采用拉曼合成方法合成弱束缚钠钾Feshbach

分子。合成钠钾Feshbach分子后，立即将剩余在

光阱中的钠原子选择性地移除，再利用绝热受激

拉曼技术(STIRAP)将Feshbach分子绝热转移至基

态，从而制备出超低温度钠钾基态分子和钾原子

混合气。由于Feshbach分子合成效率约 15%，导

致钠钾基态分子和钾原子混合气中，基态分子数

目比原子数目低约一个量级。实验通过测量不同

磁场下钠钾基态分子寿命，则可以寻找钠钾基态

分子和钾原子碰撞的散射共振。分子的内态可以

用 v，N，mINa，mIK 表示，其中 v，N分别表示分

子振动和转动量子数，mINa和mIK分别表示钠原子

和钾原子的核自旋量子数，当分子处于基态时，

振动和转动量子数都为零。在我们的实验中，通

过在受激拉曼过程选择不同的中间态，可以将分子

制备在 |0，0，-3/2， - 2 ， |0，0， - 3/2， -1 ，

0，0，－1/2， - 3 和 |0，0，- 1/2，-2 态上 (图 1

(b))。同时，实验利用射频脉冲可以将钾原子制

备在不同内态 F，mF = 9/2，mf ，mf = - 9/2，…，

-1/2。最终可以制备20种钠钾基态分子和钾原子

不同内态组合的超冷混合气体。

在实验中，钠钾基态分子制备和探测都需要

在原子 Feshbach 共振磁场附近完成。在该条件

下，实验首先在钠钾原子 Feshbach 共振磁场附

近小范围磁场测量基态分子和原子的碰撞损失，

并在 101 G附近找到 3个基态分子的共振损失峰

(图 2)。为了能够扩大磁场测量范围，实验通过线

圈电流补偿涡旋电流的方法，在制备钠钾基态分

子和钾原子混合气后，快速地将磁场扫描至目标

磁场。并将基态分子和钾原子混合气在目标磁场

保持约7 ms，移除钾原子，再将磁场扫描回起始

磁场，测量剩余的钠钾基态分子数量，寻找钠钾
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图3 通过扫描磁场测量的基态分子在不同磁场下的共振损失。扫描磁场，测量钠钾

基态分子和钾原子在特定磁场保持相同时间后剩余的钠钾基态分子数目，寻找到的钠

钾基态分子与钾原子间的散射共振。其中 0，0， - 3/2， - 2 + 9/2， - 7/2 于101 G附近

的散射共振在两种方法中都得到观测[23]

基态分子和钾原子碰撞的散射共振。利用这种方

法，实验扫描了 43—120 G磁场范围，并成功观

测到 9个钠钾基态分子和钾原子的散射共振，如

图 3 所示。其中 |0，0， - 3/2，

-1 态钠钾分子与 9/2， - 7/2

态钾原子混合体系在110 G的散

射共振在两种方法中都被观测

到，相互验证了两种方法的可

靠性。综合两种实验方法，实

验共观测了 11个钠钾基态分子

和钾原子的散射共振。

该工作最近在Science (《科

学》)杂志上发表 [23]。分子的散

射共振现象一直是超冷分子领

域研究的重要问题，该工作首

次在钠钾基态分子和钾原子超

冷混合气中观测到散射共振现

象。这些散射共振提供了对含

有高达 49个电子的钾—钠—钾

三原子分子复杂体系势能面的

超高精度测量，成功获取了势

能面在短程部分的重要信息，

为实验研究和理解超低温度下

分子的相互碰撞提供新的机

遇。同时，超低温度下分子和

原子之间的散射共振也许可以

用来合成超冷三原子分子，为实验研究超低温度

多原子分子开辟新的方向。
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