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ݿ٭؞݄؇ ݬިرة ਐಾިڢژ દઊأ ّޙ۳ُݠ وا଩ଊܳ݁ިت اܳـଲ୍ًިن ඔ൹ً ۰ਃುఈఃٔ راًޚ۰
اܳأ݄ܭ ؜݆ اৎ৊ڎرݿ٭۰ وً؇ي
݁ޚ٭؇ڣ٭۰ ً؇ݿٺ༱ڎام ،۰ਃುఈఃٔ رواًޔ ذات ݁؊ܳިڣ۰ ৙৑َިاع ๤ཡاܳأٷ ٔگ٭ܭ ೞಱاܳگݠ CBi-، ॷौदݞ੊اࠍ ا৙৑لިن Science ሒᇭ دراݿ۰ ّڰۜݧ
਍ಾޙࡗࡲ إ༟؇دة ૭૏ٺޚ٭ؕ اܳگިي اይዧژ-اৎ৊ڎار اڢଫଐان أن আॻ༟ ݁ٴ؇๤ཇاً ఈًఃدܳ٭ ۰༶اܳٷྥ٭ ّگڎم ૭૙ྟ٭۰. ᆇᅒި݁٭۰ وۋފ؇ً؇ت ଫଊ݁دة ۰ਃಮިݪ إܳـܝଫଐوَ؇ت
ሒᆶ؇اܳـܝ٭݄٭ اଫଐܳاًޔ ෠ຬأܭ ৖৑ ۱ڍا .ঌ႓ၽܳا اෑෂاوي ً؇ܳأݞم ݁ިݿ۰݁ި ૭૙ྟ٭۰ Kramers أزواج ሌᇿإ ௧ௌݿ٭ఈ႙ၽܳا وً؇ي ݿ٭؞݄؇ ߙߵاًޔ إޗ؇ر

اܳټگܭ. ނڎࢴࣖة اᄳᄟرات ڢݠب اࠍ੆ފ؇ً؇ت ଫଐدڣ ଫଃ؞ਐಱ ৎ৊؇ذا ༃لިࡵ ًܭ ༠؇ޗ٪ً؇؛ اܳأ؇دي

Written by Matteo · Cross-checked by Vera Rubin · Edited by Michele Renda · Figures by Nova Vela · AI-assisted, human-
reviewed

Paper: Relativistic collapse of the classical triple bond in the CBi- molecular ion, Deniz Kahraman, Jie Hui, Xin-Yu Zhang, Neil A. Ellis, Hyun
Wook Choi, Kirk A. Peterson and Lai-Sheng Wang, Science ,393 187 -184 (2026) · DOI: science.aei1285/1126 .10

1

https://doi.org/10.1126/science.aei1285


۰ਃಮ؇ل ଩ଃاܳڰ اܳـܝ٭݄٭؇ء THE CLEAN PAPER

ߙߵ྘ོٴً؇. أڢܭ ෠ຬأ۳ܹ؇ ا଩ଊܳ݁ިت .ೞಾਵਦ ๴ཇء ༟؇دةً ۰ਃುఈఃاܳټ اෂීاًޚ۰
঒়؇ڣ۰ ஼ணଫଐّ ۋ٭ت اෂීاًޚ۰، ݆݁ ݁ٴ؇๤ཇةً ۬༥ިاৎ৊ا اࠍ੊ݞء ሒሃ ݿ٭؞݄؇ راًޚ۰ ً؇ي. وراًޚٺ؇ وا༡ڎة ݿ٭؞݄؇ راًޚ۰ ሒሃ ۰ਃುఈఃاܳټ ይዧݠاًޚ۰ اܳگ٭؇ݿ٭۰ اܳݱިرة
۰ਃುఈఃاܳټ اෂීاًޚ۰ ሒᇭ .ᄩᄟިۋ أو وොູٺ۬ اࠍ੅ޔ ዻዧذ ڣިق ۰ਃ಻وଫଐإܳـܝ ঒়؇ڣ۰ ؕ݁ ،ॷॖर؇੊اࠍ اࠍ੊ݞء ڣ۳޶ ً؇ي راًޚ۰ أ݁؇ .ඔ൹ّرᄳᄟا ඔ൹ً اࠍ੅ޔ আॻ༟ ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت

.۰ਊಾਵਦ ۰݁ඹඞ ً؇ي وراًޚٺ؇ وا༡ڎة ݿ٭؞݄؇ راًޚ۰ ႟ၽ૰૜ اৎ৊ڎرݿ٭۰،
ሒᇿ؞ݞৎ৊ا وܳڰ۳ّ؇ ؇ୖ୒Ⴄၽأނ ًگ؇ء إ ஓ୷ܝ݆ ݁ڎارات ሒᇭ ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت وݬژ ஓ୷ܝ݆ ۋگ٭ࠔࠫ: ܳފྟص ༚؇ܳٴً؇ َޙ٭ڰً؇ لܝިن اࠍ੅ڰ٭ڰ۰ وᄳፁዧرات َޙ٭ژ، ྾ངر إَ۬

݁ڰ۳ި݁٭ً؇. ඔ൹ܹ݁ٷڰݱ
اᄴᄟراݿ٭۰. اܳـܝٺص ᄭᄥأ݁ټ ݁أޙܾ ڣ٭۬ ّأ྘ݷ اᄳᄟي اᄴᄟوري اࠍ੊ڎول ݆݁ اࠍ੊ݞء ሒᇭ ᆙᆘٺ؇ز ೞಱّگݠ ؇ዛኡإ .۰ًᄔც ྘ܳފب اܳݱިرة ۱ڍه

اࠍ੊ݞء. ዻዧذ ሒᇭ لأ྘ݷ ৖৑ ا଩ଊܳ݁ިت ܳـܝ݆
෠੼؇ل ሒᇭ ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ౫౜ళݠك اܳـܝ٭݄٭؇ء. ݆݁ ඹජءاً وّݱٴں ᆇ໶໢٭ܹ٭ً؇ ؇ً༲ّݱۜ٭ ؇ዛኡި܋ ؜݆ اܳྡྷފྟ٭۰ ਐಾިڢژ اܳټگܭ، ዛኞڍا َިاة ڢݠب .؇ً࿖ިّߓߵو 83 ଩ଊይዧ݁ިت
࠯࠵࠺؇৖৑ت اৎ৊ٷޙ۰݄ ا྘ཬීෂފ٭۰ اܳأިا݁ܭ أ༡ڎ — ل۰ اৎ৊ڎار وරඞ܋ٺ۬ ا৕৑ܳـܝଫଐون ܳژ ඔ൹ً ا৖৑ڢଫଐان أي — اይዧژ-اৎ৊ڎار اڢଫଐان لݱٴں ৙৑ن لܝࠕࠫ ؇ஓ୾ ڢިي

اܳྥފ݄٭؇ت. أڣݯܭ ؇ዛኡި܋ ؜݆ ਐಾިڢژ ًܭ ዛዀ૭૙؇؛ أ༡ڎاً ৙৑ن ۰ஓ୷اܳگڎ اܳྥފ݄٭؇ت ෛູٺࠕࠫ ৖৑ ؜ٷڎ۱؇ .۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا
Choi Wook Hyunو Ellis A. Neilو Zhang Xin-Yuو Hui Jieو Kahraman Deniz أ༟ڎ۱؇ มฆܳا Science ሒᇭ اࠍ੊ڎࢴࣖة اᄴᄟراݿ۰ ࣁࣖرس
ሒᇃوଫଐܳـܝ৕৑ا اܳٺႤၽڣޝ ݁ྥފ؇وي و۱ި CBi-. ாணًިن-ߓ߳݁ިت ॷौदݞ੊اࠍ ا৙৑لިن ًأٷ؇ل۰: اۊٺଫଃت ً ᄭᄟ؇༡ Wang Lai-Shengو Peterson A. Kirkو
۰٪྘ྲྀ ሌᇿإ ؇ዝཏَڰ ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ༟ڎّ ᄭᄟ؊݁ފ ਍ಱگܭ ً؇଩ଊܳ݁ިت ඔ൹༥وଫଐاܳٷ٭ اݿྥٴڎال ܳـܝ݆ اࠍ੅ڰ٭ڰ۰. ๤ཛྷ؇اܳأٷ ݆݁ اৎ৊؊ܳިف ۰ਃುఈఃاܳټ اෂීاًޚ۰ َޙ؇م CN-، ؕ݁

.ଫଃًܝټ أٔگܭ ૭૙ྟ٭۰
وݬژ ဦܳݱ؇ࠍ اఈ႙ၽܳݿ٭ܝ٭۰ ً؇ي» اཿྡྷٺ؇ن + «ݿ٭؞݄؇ ݬ٭؞۰ ዛዊᚹ؇ر CBi- ሒᇭ إٔ؇رة: ଫ଒وأ܋ أݪ٭ݑ ًܭ ༠؇ޗ۰٪»، ۰ਃುఈఃاܳټ «اෂීواًޔ ྘ܳފب ا৙৑دق ۰༶اܳٷྥ٭
.ቕሹاܳگڎ اৎ৊ڎاري اܳٺݱྡྷ٭ژ ި۱ لڰލܭ اᄳᄟي ݁ިۏިدة. زاܳب ؇݁ اෂීاًޚ۰ .ঌ႓ၽܳا اෑෂاوي اܳأݞم ࿓؆ݿگ؇ط ݁ިݿ۰݁ި Kramers أزواج ݆݁ มฃ݁ٴ ม฀૭૙

The textbook triple bond meets heavy-atom relativity

Spin-orbit coupling mixes the clean sigma/pi picture in C-Bi.

light-element
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one sigma bond

plus two pi bonds

heavy C-Bi case

|Omega| Kramers pairs

sigma/pi mixing

relativity

Boundary: the textbook model still works where relativity is small.
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Kramers أزواج ሌᇿإ ਍ಾޙ٭۳݄؇ اይዧژ-اৎ৊ڎار اڢଫଐان ڣ٭أ٭ڎ اܳټگ٭ܭ C–Bi ሒᇭ أ݁؇ ً؇ي؛ و݁ڎاران وا༡ڎ ݿ٭؞݄؇ ݁ڎار ሒሃ اࠍ੅ڰ٭ڰ۰ ๤ཛྷ؇اܳأٷ ሒᇭ ۰ਃುఈఃاܳټ اෂීاًޚ۰
اܳأ݄ܭ. ؜݆ ਐಾިڢژ มฆܳا ሒሃ اৎ৊ڎرݿ٭۰ اܳྥފ݄٭؇ت — ݁ިۏިدة زاܳب ؇݁ اෂීاًޚ۰ ݿ٭؞݄؇/ً؇ي. اۊٺఈఃط ؕ݁ |Ω| ذات
Original diagram — The Clean Paper CC BY 0 .4

اܳٴ؇ۋټިن؟ ڢ؇ݿ۬ اᄳᄟي ؇݁
۰ਃಮިݪ إܳـܝଫଐوَ؇ت ஓ୾ޚ٭؇ڣ٭۰ اਃ಻৙৑ިن ੆਼ݱިا ቕ቉ ا଩ଊܳ݁ިت/اܳ؞ݠاڣ٭ب، ݆݁ ୒ୖڎف ً؇଩ଃይዧر ا৖৑ݿྥ٪ݱ؇ل ًިاݿޚ۰ ཯ඹජྕ٭۰ ۰݁ඹඞ ሒᇭ CBi- اܳٴ؇ۋټިن ᄴّᄟو
ሒᇭ؇إݪ إܳـܝଫଐون ؕ݁ اܳـଲ୍ًިن-ߓ߳݁ިت ඹජيء ި۱ CBi- و۱ٷ؇ اܳލۜٷ۰؛ ݿ؇ܳص ألިن ި۱ اਃ಻৙৑ިن .۰ਃಮިاܳݯ ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت وّݱިߌߵ اᄴᄟڢ۰ ༟؇ܳ٭۰ ଫଊ݁دة

وا༡ڎ.
ڢ٭؇س لܝލژ و اਃ಻৙৑ިن. ݆݁ ؇ً࿖وଫଐإܳـܝ ڣިّިن لޚݠد اܳٺگٷ٭۰. اৎ৊ٺޚܹٴ؇ت ނڎࢴࣖة لگ۰ ًޚݠ ૭૖٭ޚً؇ ؇ً٪྘ނ ۰ਃಮިاܳݯ ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ݁ޚ٭؇ڣ٭۰ ّڰأܭ
ߙߵ྘ོص ሒሃ ᄭᄟٺأ؇دৎ৊ا ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا ᄭᄟ؇੆واࠍ .۰਀ಱݞ੊اࠍ ؇ዛዀܳإ وݬܹب ᄭᄟ݁ٺأ؇د ۰ਃ಻وଫଐإܳـܝ ᄭᄟ؇༡ أي ቕ቉ و݆݁ اఈዳዧز۰݁، اܳޚ؇ڢ۰ ݁گڎار اࠍ੅؇رج ا৕৑ܳـܝଫଐون
ا෠ູ؇۱؇ت ஓ஁ޔ ༶૭૏ܭ ل۰: زاو ݁أߺࠊ݁؇ت ۰ਃಮިاܳݯ ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ّݱިߌߵ لݯ٭ژ و .ሒᇭ؇ݪ৕৑ا ا৕৑ܳـܝଫଐون ᄭᄟإزا ًأڎ اৎ৊ٺٴگ٭۰ ఇዳዧܳـܝଫଐوَ؇ت ݁ފ݄ިح

ا৕৑ܳـܝଫଐون. ݁ٷ۬ රඝج اᄳᄟي اৎ৊ڎار ޗٴ٭أ۰ ොູڎࢴࣖ আॻ༟ ༟؇૭૏ڎ ؇݁ اৎ৊ٷٴأټ۰، ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت

[video pending]

— وراء۱؇ ؇ዛው܋ߵ ߙ มฆܳا اࠍ৖৑؇੆ت ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ޗ؇ڢ؇ت وّܝލژ ݁؇دة، ݆݁ إܳـܝଫଐوَ؇ت اܳފ؇ڢޔ اܳݯިء لޚݠد :ሒᆶިاܳݯ اਊ಻৖৑أ؇ث ଫଃٔ؊ܳٺ ڢݱଫଃة ّأܹ٭݄٭۰ رݿިم
ሌᇿإ اܳڰ٭ڎلި Paper Clean The ۋިلّ .؇ዝཏَڰ CBi- ෠ູݠ۰ً ৖৑ اܳأ؇۰݁، اܳٺگٷ٭۰ لأݠض ۱ٷ؇. اৎ৊ފٺ༱ڎ۰݁ ۰ਃಮިاܳݯ ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت ݁ޚ٭؇ڣ٭۰ وراء َڰފ۬ اৎ৊ٴڎأ و۱ި
.ଫଃ؞ਐಱ ቕረ وا௱௯௫ٺިى اৎ৊ٺݱڰ༲؇ت؛ ܳٺިاڣݑ MP4

۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا ᄭᄟ؇੆اࠍ ሌᇿإ ً ༟؇دة X ଫଃ૰૜ اࠍ੊ݞ཯ྕ٭۰ اৎ৊ޚ٭؇ڣ٭۰ ሒᇭ .Bو Aو X ᆙُᆊ٭ب ۰ਃ಻وଫଐإܳـܝ ඹඞم ఈఃٔث eV 661 .4 ؜ٷڎ ๴ཏ྘ཬීෂا اܳޚ٭ژ أޖ۳ݠ
ቕረو اܳޚ٭ژ. ሒᇭ ඔ൹ّاܳޙ؇۱ݠ ඔ൹اܳٺ؇ܳ٭ٺ ඔ൹ّଫଃټৎ৊ا ඔ൹ٺ྘ཹوଫଐܳـܝ৕৑ا ඔ൹ܳٺ؇੆اࠍ ሌᇿإ Bو A ଫଃ૰૜ ྘ྲྀٷ݄؇ — ޗ؇ڢ۰ اৎ৊ٺأ؇دل اࠍ੊ݞيء ৖৑؇༡ت أڢܭ — ا৙৑رݪ٭۰

إݪ؇ڣ٭۰. ᆙᆊ؇ت ؜݆ eV 424 .6 ؜ٷڎ আॻ༟أ ًޚ؇ڢ۰ ޗ٭ژ لܝލژ
ڢڎر۱؇: ۰ਃಾ؇ਊಱأد اَڰݱ؇ل ޗ؇ڢ؇ت اᄴᄟڢ۰ ༟؇ܳ٭۰ اܳگ٭؇ݿ؇ت أ؜ޚب

اৎ৊ٺأ؇دل؛ CBiܳـ ا৕৑ܳـܝଫଐون أܳڰ۰ ሒሃو X، ᄭᄟ؇࠯࠵࠺ eV 3429 .2 •
A؛ ᄭᄟ؇࠯࠵࠺ eV 5812 .2 •
B. ᄭᄟ؇࠯࠵࠺ eV 5246 .3 •

ل۰. ا଩ଐ۱৖৑از ଫଐይዧددات cm-1 8و ۰ਃ಻وଫଐܳـܝ৕৑ا ይዧޚ؇ڢ؇ت eV 0010 .0 ިොຶ ؜ٷ۬ اৎ৊ٴܹؐ ॷॖदاܳٺ۠ݠ ඔ൹اܳ٭گ ༟ڎم ܹؐਊಱ
݁ٺޚ؇ًگ۰: ଫଃ༚ ܳـܝ݆ ݁ٺگ؇ر۰ً اৎ৊گ؇ݿ۰ ل۰ ا଩ଐ۱৖৑از اଫଐܳددات ೑಻Ⴄ၍و

cm-1 681؛ X: •
cm-1 606؛ A: •
.cm-1 633 B: •

اෂීاًޚ۰ أ݁؇ أআॻ༟؛ ᄭᄟ؇اݿٺޚ ߙߵدد ༟؇دةً وا৙৑ڢިى ๤ཡڢ৙৑ا اෂීاًޚ۰ ّأޚ޶ .ᄭᄟ݁ٺأ؇د ᄭᄟ؇༡ ႟၍ ሒᇭ اଫଐܳاًޔ ؜݆ ؇ً٪྘ނ ّگިل ؇ዛኡ৙৑ ۰݄ዛᔻ ا৙৑رڢ؇م ۱ڍه
݁ڰ٭ڎة. ࢻࣖال۰ َگޚ۰ ؇ዛዊܳـܝ اݿྥټٷ؇ءات، دون ݆݁ ᄭᄥ৵৩ৠا ۱ڍه ஓ஄ٷں ৖৑ اܳـܝ٭݄٭؇ء ۊڰݯ۬. ሌᇿإ ڣٺ݄٭ܭ ا৙৑ޗިل أو ا৙৑ݪأژ
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ً؇ܳٺأଫ଒؟ ۰ஓ୷اܳگڎ اܳݱިرة ਊಾڎأ દઊأ
ሌᇿإ إܳـܝଫଐون ᄭᄟإزا ّޝدي أن لڰଫଐُض و .ඔ൹٪ܹٺᆙᆘ ً؇ي و݁ڎاري ᆙᆘٺܹ٪ً؇ ݿ٭؞݄؇ ݁ڎار ਐ಻ިڢؕ .-CNܳـ أٔگܭ ؇ًਊಱڢݠ CBi- ݿ྘ٴڎو ،ม฀૭૙ ଫଃ༚ وݬژ ሒᇭ

اৎ৊أٺ؇دة. ݿ٭؞݄؇/ً؇ي ًܹ؞۰ ؇ዛዊ྘ّأ٭ ஓ୷ܝ݆ ᄭᄟ݁ٺأ؇د ৖৑؇༡ت
اܳٷޙ؇ڣ۰. ዛኞڍه ๤ཡਐಾف ৖৑ اܳگ٭؇ݿ؇ت ܳـܝ݆

ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت. ؇ዛዀڣ ෛູݠج มฆܳا ا෠ູ৖৑؇۱؇ت ألݯً؇ لگ྘ݴ ًܭ ੆਼ފص؛ ا৕৑ܳـܝଫଐون ޗ؇ڢ۰ لگ྘ݴ ৖৑ ۱ٷ؇ اႤၽܳނژ .ሌᇿو৙৑ا ᄭႍၽލৎ৊ا ሒሃ ل۰ اෑෂاو لأ؇ت اܳٺިز
༟ܹ٭۬ ዛኤ٭݄݆ اَڰݱ؇ل ؇ዛኡ؊ً اܳٴ؇ۋټިن ؇۱๤ཏلڰ و ،86 .1 ૭૜؇وي beta ڢ٭۰݄ X ࠯࠵࠺ݞ۰݁ beta. ް݄૭૏ ਍ಾ৖৑؇ޖݠ ஓ୾أ؇݁ܭ ሒሃ؇෠ູ৖৑ا اࡺ࢕ࢦޔ ۱ڍا ُܹۛݧ ل

ً؇ي. ޗٴ٭أ۰ ሌᇿإ أڢݠب اَڰݱ؇ل ؕ݁ ਐಱިاڣݑ ؇ஓ୾ و- 0. 67، 73 .0 - ل؇ن ૭૜؇و beta ڢ٭݄ٺ؇ Bو A ඔ൹و࠯࠵࠺ݞ݁ٺ ݿ٭؞݄؇. َިع ݆݁ ݁ڎار ݆݁ p ۰༥ި݁
ਊಸ؇ي. ނዛዀྟٺ؇ن Bو Aو ૭૖٭؞݄؇، ۰ዛዀྟނ X ఇዳዧدارة: ఈًఃً؇ڢ ਵਦ৙৑ا ਊಱڎو ۱ٷ؇ ปฆۋ

ًؕ؇ਐಾ ۱ڍه ا଩ଐ۱৖৑از ܾᆇᅪ ஓ஁ޔ ް݄૭૏و ا଩ଐ۱از؛ ᄭᄟ؇༡ ሒᇭ اࠍ੊ݞيء لଫଐُك أن ஓ୷ܝ݆ إܳـܝଫଐون ߌُ߳ال ؜ٷڎ݁؇ َڰފ۬. ඔ൹اܳٺأ٭ ّگ؇وم ل۰ ا଩ଐ۱৖৑از اܳٴྡྷ٭۰ ܳـܝ݆
ᄭᄟ؇੆ࠍ اይዧژ-اৎ৊ڎار มฆ܋ٴਵਦ ྲྀྟފ؇ޗ۰ Bو A ೑಻Ⴄ၍ وܳި أޗިل. ਐಾ؇ًأً؇ A ّޙ۳ݠ ྘ྲྀٷ݄؇ ،۰ዛኞ؇݁ྥލ ڢݱଫଃة ਐಾ؇ًأ؇ت Bو X ّޙ۳ݠ Franck-Condon.

أරඝى. َ؇ۋ٭۰ ݆݁ A و૰૜ٴ۬ َ؇ۋ٭۰، ݆݁ X ᄭᄟ؇੆اࠍ B ૰૜ٴ۬ ዻዧذ ࢻࣖل اෂීاًޚ۰. ޗިل ଫଃّ؞ ሒᇭ ଫ଒أ܋ ؇ዛኞ؇ོྥލ أن ௧ਟྡྷٴ཯ Ⴄၽܳن ༟؇دل۰، ً؇ي ੊਼ިة
اܳݱۜ٭ں. ا๴དྷܳء لأڎ ቕረ َڰފ۬ ྾ངීෂا أن ሌᇿإ Ⴃ၍ނ؇رة ૭૏ٺ༱ڎ݁ިَ۬ اܳأܝݴ: اܳٴ؇ۋټިن لڰأܭ .྾ངر ොູب إۊڰ؇ؤه ዝ๎ะܭ اܳٺٷ؇ڢݥ ݆݁ اܳٷިع ۱ڍا

ม฀اܳྡྷފ اܳިݬژ
ሒᇃوଫଐܳـܝ৕৑ا اෑෂاوي اܳأݞم إݿگ؇ط ሒሃ ا৙৑ڣݯܭ ا௱௯௫ڰިޖ۰ اᆇᅀܳ٭۰ ਍ಸޙ؇ڣ۰. ل۰ اৎ৊ڎار ᄎცݠ੆واࠍ ሒᇿ؞ݞৎ৊ا اይዧژ ڣݱܭ ஓ୷ܝ݆ ৖৑ ،ᄭᄥاܳټگ٭ اᄳᄟرات ሌᇿإ ً؇ܳྡྷފٴ۰

.omegaًـ ۱ڍا اᄴᄟراݿ۰ ૭૜݄޶ .ॷौदݞ੊اࠍ ا௱௯௫ިر আॻ༟ ঌ႓ၽܳا
ذات اࠍ৖৑؇੆ت اܳٴ؇ۋټިن لݱژ ৖৑ۋگً؇، اይዧژ إݪ؇ڣ۰ ቕ቉ ً؇ي و݁ڎاري ݿ٭؞݄؇ ᆇᅒڎار ۰ਃುఈఃاܳټ اෂීاًޚ۰ ۰੊݁أ؇ࠍ ࢻࣖل اܳިݬژ. أݿ؇س ଫଃل؞ و۱ڍا
ොູٺިي أَޙ۰݄ ሒᇭ ݆݁ෑෂا اَأႤၽس ل۰ ਍ಾ؇ޖݠ ّڰݠݪ۬ اܳޚ؇ڢ۰ ل۰ ݁ྥފ؇و spinors ݆݁ زوج ި۱ Kramers زوج ૭૙ྟ٭۰. Kramers Ⴇ၍زواج ᄭᄥاܳݱ
৖৑ spinors، ሒሃ ا৕৑ܳـܝଫଐون أ༡؇دل۰ اܳޚٴ٭أ٭۰ ا਍ಮႤၽܳ؇ت اܳྡྷފྟ٭۰، ᄭᄟ؇੆اࠍ ሒᇭ ૭૖٭ޚ۰: اܳڰଲ୍ة ܳـܝ݆ ّگٷ٭۰، ۰గၵၽܳا ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت. ݆݁ ؇ً࿌ڣݠد ༟ڎداً

.ዻዧذ ًأڎ اይዧژ ؇ዛኞ ُܹݱݑ ل ቕ቉ اይዧژ ݆݁ ༠؇ܳ٭۰ ༟؇دل۰ ݁ڎارات
اۊٺఈఃط ؕ݁ 1/2 = |omega| ඔ൹༥وزو ،3/2 = |omega| َިع ݆݁ َگ٭ً؇ ႟ၽي-اܳލ؇ً وا༡ڎاً Kramers زوج اႤၽܳ݁ܭ ม฀اܳྡྷފ اࠍ੆ފ؇ب لأޚ޶
۱ڍا َޙ٭ڰ۰. ًݱިرة ً؇ي أو ݿ٭؞݄؇ اරඝ৚৑ان اෑෂو༥؇ن ਊಱࠔࠥ ৖৑ ྘ྲྀٷ݄؇ ً؇ي، ݁ܝިن ሌᇿإ أڢݠب ඔ൹༥وෑෂا أ༡ڎ ਊಱࠔࠥ ྲྀྟފ؇ޗ۰، وً؇ي. ݿ٭؞݄؇ ඔ൹ً ଫଃ܋ٴ

اࠍ੊ݞيء. ୒ୖڍا ۰༲اܳݱۜ٭ اይዧ؞۰ ًިݬڰ۬ وً؇ي ݿ٭؞݄؇ ඔ൹ً ௧ௌݿ٭ఈ႙ၽܳا اܳڰݱܭ اዛኡ٭؇ر ًܭ اଫଐܳاًޔ، اۊٺڰ؇ء ྘ܳݴ اᄴᄟراݿ۰: ؜ٷިان ሒᇭ «اዛኡ৖৑٭؇ر» ި۱
DC- ؇ዛዀڣ ؇ஓ୾ Dirac-Coulomb، َިع ݆݁ اည৊ܝިَ؇ت رً؇؜٭۰ coupled-cluster ޗݠق اܳٴ؇ۋټިن ૭૏ٺ༱ڎم زරඝڣ٭۰. إݪ؇ڣ۰ ྘ܳފب اࠍ੆ފ؇ً؇ت
أֿ֏ۻજઁوم، 022 .2 -CBiܳـ ا௱௯௫ފިب C-Bi راًޚ۰ ޗިل ܹؐਊಱ B. ᄭᄟ؇࠯࠵࠺ EOM-IP-CCSDو اৎ৊ٷۛڰݯ۰، واࠍ৖৑؇੆ت ا৙৑رݪ٭۰ ᄭᄟ؇࠯࠵࠺ CCSD(T)
ڢݠب ؜݆ ا௱௯௫ފ۰ًި ۰ਃಾ؇ਊಱد৙৑ا ا৖৑َڰݱ؇ل ޗ؇ڢ؇ت ਐಾڰݑ პაႰ .ॷॖदاܳٺ۠ݠ اৎ৊گ٭؇س ݆݁ ؇ًਊಱڢݠ ،cm-1 695 ਃ಻ఋዳዧިن ا௱௯௫ފިب ᄭᄟ؇ݿٺޚ৖৑ا ߙߵدد ܹؐਊಱو

.ม฀اܳྡྷފ ඔ൹اܳٺأ٭ وࣁࣖ؜ܾ ඔ൹ّ؇گ؇ݿৎ৊ا Aو X มฆܳ؇༡ ؕ݁
Ⴃ၍ނ؇رة ዻዧذ اܳٴ؇ۋټިن لگݠأ و اܳٺ۠ݠ۰ً، ؕ݁ أڢܭ ۰༥ࢻࣖر ا௱௯௫ފިب ا଩ଐ۱৖৑ازي ߙߵدد۱؇ ਐಱڰݑ اࠍ੆ފ؇ب. ሌᇿإ ً؇ܳྡྷފٴ۰ دڢ۰ ଫ଒܋৙৑ا ሒሃ B ᄭᄟ؇੆اࠍ ਊಾࠔࠥ
ߙߵدداً B ஓ୷ٷں ؇݁ ި۱ 1/2 = |omega| َިع ݆݁ َڰފ۬ اܳگިي ا৖৑ۊٺఈఃط ۱ڍا .Bو X มฆܳ؇༡ ඔ൹ً ا৖৑ۊٺఈఃط ۰༥رᄴᄟ اࠍ੆ފ؇ݿ٭۰ ނڎࢴࣖ اଫଐܳدد أن ሌᇿإ

.؇ዝཏَڰ اᄴᄟراݿ۰ ݆݁ ۋފً݄؇ ଫ଒أ܋ ਊಱڎو أن ๤དྷይዧح ௧ਟྡྷٴ཯ ৖৑و A. ݆݁ ًިݪިح আॻ༟أ
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اᄴᄟراݿ۰؟ ོྦྷٴٺ۬ ৖৑ اᄳᄟي ؇݁
اܳڰ؇ࢱࣖة. ۰ஓ୷ڎ༟ اܳأ؇دل۰ وً؇ي ݿ٭؞݄؇ رواًޔ ܳ؞۰ أن มฃّأ ेू •

.྾ངر إ༟؇دة ሌᇿإ ොູٺ؇ج اܳـܝٺص ሒᇭ اࠍ੅ڰ٭ڰ۰ ๤ཛྷ؇اܳأٷ ᄭᄥأ݁ټ ݁أޙܾ أو ا਍ಱႤၽܳ৙৑؇ت أو ۰ਃುఈఃاܳټ ඔ൹༥وଫଐਃ಻-୍ًިنଲاܳـ رواًޔ أن มฃّأ ेू •
CBi-. ݁ټܭ ๤ཡਐಾف ٔگ٭ܭ ๤ཡܳأٷ راًޚ۰ ႟၍ أن ོྦྷٴب ेू •

݁ٺأڎدة. راًޚ۰ ྘ܳފب C-Bi راًޚ۰ إن ّگިل ेू •
اܳݱۜ٭ں. ඔ൹ٺأ٭ይዧ ݁ޚߺࠊ۰ً ሒሃ ᄭᄟ؇੆اࠍ ۱ڍه ሒᇭ ل۰؛ اۊٺ٭؇ر ۰਍ಱز ෠੼ݠد اܳྡྷފྟ٭۰ ુળاܳـ ܋٭݄٭؇ء ෠ູأܭ ेू •

༥ڎࢴࣖة. ۰ਃಮ؇܋٭݄٭ ّگٷ٭۰ أو ༥ڎࢴࣖة ݁؇دة ؇ዛኤذا ༡ڎ ሒᇭ ّݱٷؕ ेू •

ࣁُࣖڣؕ ا৖৑ڣଫଐاݪ؇ت ۱ڍه ৙৑ن ݁ڰ٭ڎ -CBiو .؇ًਊಱّگݠ ۰༲٭ොේ ؇ዛኤ؇اݪଫଐاڣ ّܝިن ؜ٷڎ݁؇ ༥ڎاً ۏ٭ڎاً اఈ႙ၽܳݿ٭ܝ٭۰ اଫଐܳاًޔ ܳ؞۰ ّأ݄ܭ اܳٷگޚ۰. ި۱ اࠍ੆ڎ
.؇ًਃಮਵਦ ڣލ۳ܹ؇ لݱٴں ሒᆞ Ⴄ၍ڣ٭۰ ًگިة

ا৙৑دᄭᄟ؟ ڢިة ݁ڎى ؇݁
اܳٴ؇ۋټިن. لگڎ݁۬ اᄳᄟي ඔ൹ٺأ٭ይዧ ل۰ ڢި ᄭᄟد৙৑ا

اܳޚ؇ڢ۰ ڣݠوق :ᄭᄥ݁Ⴄၽ݁ٺ ڢ٭ިد و۱ڍه .۰ਃಮިاܳݯ ఇዳዧܳـܝଫଐوَ؇ت ل۰ زاو لأ؇ت وّިز ل۰، ا଩ଐ۱از وྲྀྡྷ٭۰ اᄴᄟڢ۰، ༟؇ܳ٭۰ ଫଊ݁دة أޗ٭؇ڣً؇ اᄴᄟراݿ۰ ؕᆇ໶໢ ෠ູݠ཯ྟ٭ً؇،
.ม฀اܳྡྷފ ଫଃاܳٺڰފ ሌᇿإ ଫଃ૰૏ ؇݁ ොູڎࢴࣖاً ި۱ ؇݄ዛዊ྘ྲྀ واܳٺިߙߵ أݪأژ؛ و༡ڎ۱؇ ل۰ اෑෂاو لأ؇ت واܳٺިز أݪأژ؛ و༡ڎ۱؇

و۱ڍا .ม฀૭૙ ଫଃ༚ ۋފ؇ب ًأڎ ଫଃݬ؞ ܋ٺݱۜ٭ں اይዧژ-اৎ৊ڎار اڢଫଐان إݪ؇ڣ۰ ࢻࣖل ً؇Ⴄၽܳ݁ܭ ૭૙ྟ٭۰ اည৊ܝިَ؇ت رً؇؜٭۰ ޗݠڢً؇ اܳٴ؇ۋټިن ૭૏ٺ༱ڎم ،؇ًਃಸ؇وۋފ
اࠍ੊ݞيء. ۱ڍا ሒᇭ ݬ؞ଫଃاً ྘ܳݴ اይዧژ-اৎ৊ڎار اڢଫଐان أن ොູڎࢴࣖاً ި۱ ا৖৑د༟؇ء ৙৑ن ܾዛᔻ

.ఈًః݁Ⴄ၍ ؇ًਃಮ؇܋٭݄٭ ؇ً࿖ި܋ ৖৑ وا༡ڎاً، ཯ඹජྕ٭ً؇ ؇ً࿖ިأل اܳިرڢ۰ ࣁࣖرس პაႰ .༃اܳިاࡵ ೞಮ؇اܳފ اܳޚݠف ި۱ ا଩ଐ۱৖৑ازي B ᄭᄟ؇੆اࠍ ߙߵدد .ఈًః݁Ⴄ၍ ྘ܳݴ اܳٺޚ؇ًݑ
࠯࠵࠺ފ؇ب وڢ؇ًܭ ًިݪިح، ෠ູݠ཯ྟ٭ً؇ و݁ڰݱިل ،ଫଃݬ؞ ݁أٺ؇د: ଫଃ༚ ިොຶ আॻ༟ َޙ٭ژ CBi- ڣ؆ن ،ม฀اܳྡྷފ ᄭᄥاܳټگ٭ ๤ཛྷ؇اܳأٷ ଫଐܳاًޔ ل۰ ݁أ٭؇ر ᄭᄟ؇੆ျ ܳـܝ݆

اܳٷޙݠي.

۱ڍا؟ ܾዛኗ ৎ৊؇ذا
اݿٺ༱ڎا݁۬. ૭૙ఇዳዧ؇ن ஓ୷ܝ݆ ๴ཇء ሌᇿإ ુળاܳـ Ⴄၽਃ಻Ⴄၽ݁٭ ّݯ؞ޔ اࠍ੊٭ڎة اܳݱިرة ݪأژ. َگޚ۰ ྘ܳފب و۱ڍه ً؇ܳݱިر. ༚؇ܳٴً؇ اଫଐܳاًޔ اܳـܝ٭݄٭؇ء ࣁࣖرسّ

๤ཛྷ؇اܳأٷ ٔ؇َިي. ਵਦႧ၍ اይዧژ-اৎ৊ڎار اڢଫଐان ᄭᄥ݁؇݁أ ڣ٭۬ ஓ୷ܝ݆ َޙ؇م ሌᇿإ ོྡྷٺ݄޶ ݿ٭؞݄؇/ً؇ي ۰ਃುఈఃاܳټ اෂීاًޚ۰ ݬިرة ݬఈఃۋ٭۰. َޚ؇ق ݬިرة ႟ၽܳ ܳـܝ݆
ً؇ܳٺڰݱ٭ܭ. وොຬُފص اܳڰލܭ لگُ؇س ৙৑ن لܝࠕࠫ ؇ஓ୾ ଫଃݬ؞ ඹජيء ሒᇭ اࠍ੅ݠوج ۱ڍا CBi- ඔ൹ਊಱ اܳٷޙ؇م. ۱ڍا ّ؞؇در ڢڎ ᄭᄥاܳټگ٭

݆݁ ඹජءاً اܳྡྷފྟ٭۰ اܳٺ؊ଫଃٔات ؇ዛዀڣ ّܝިن أ݁؇܋݆ ܾዛኡإ .ુળاܳـ Ⴄၽਃ಻Ⴄၽ݁٭ ሒᇭ ೞಮاਵؗ ྘ܳފިا وଫଃ༥اَ۬ ا଩ଊܳ݁ިت ৙৑ن ᄭᄥاܳټگ٭ ๤ཛྷ؇اܳأٷ ܳـܝ٭݄٭؇ء ܾዛᔻ و۱ڍا
اᆇᅀܳ٭؇ت আॻ༟ ොູ؇ڣޓ ܳ؞۰ ሌᇿإ ොຬٺ؇ۏިن ،ً۬ اܳٺྡྷٴޝ أو ّڰފଫଃه أو ᄭᄥاܳټگ٭ اᄳᄟرات ڢݠب اଫଐܳاًޔ ّݱ݄ࡗࡲ اܳـܝ٭݄٭؇ਃಮިن أراد ڣ؆ذا اܳأ؇دي. اࠍ੆ފ؇ب

.۰༲اܳݱۜ٭
ᆇᅵܭ ؜݆ ۰ஓ୷اܳگڎ اܳݱިرة ਐಾިڢژ દઊأ ً؇ܳݯٴޔ ّޙ۳ُݠ ڣ؇ࢱࣖة: ଫ଒أ܋ ؇ً٪྘ނ ّڰأܭ ًܭ ෛ஖٭ڰ۰. ਊಾڎو ۰ஓ୷اܳگڎ اܳݱިرة ෠ູأܭ ؇ዛኡأ ྘ܳފب اᄴᄟراݿ۰ ڢ٭۰݄
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اܳأصء.

۰ොෘاܳިا اࠍఈః੅ݬ۰
اᄴᄟڢ۰ ༟؇ܳ٭۰ ଫଊ݁دة ۰ਃಮިݪ إܳـܝଫଐوَ؇ت ஓ୾ޚ٭؇ڣ٭۰ CBi- ॷौदݞ੊اࠍ ا৙৑لިن Wangو Petersonو Choiو Ellisو Zhangو Huiو Kahraman ڢ؇س
ఈఃٔث و༥ڎوا Dirac-Coulomb. َިع ݆݁ ً؇Ⴄၽܳ݁ܭ ૭૙ྟ٭۰ coupled-cluster ොຳފ؇ً؇ت ا৙৑ޗ٭؇ف ڢ؇رَިا ቕ቉ ،۰ਃಮިاܳݯ ا৕৑ܳـܝଫଐوَ؇ت وّݱިߌߵ
ଫଃ༚ ݬިرة ؕ݁ ل۰ اෑෂاو لأ؇ت واܳٺިز ا৙৑ޗ٭؇ف ਐಾިاڣݑ ৖৑ eV. و3. 5246 و2. 5812 3429 .2 ۰ਃಾ؇ਊಱأد اَڰݱ؇ل ًޚ؇ڢ؇ت CBiܳـ ᄭᄟ݁ٺأ؇د ৖৑؇༡ت
૭૙ྟ٭۰: Kramers أزواج ሒᇭ اଫଐܳاًޔ ਍ಾޙࡗࡲ اܳگިي اይዧژ-اৎ৊ڎار اڢଫଐان لأ٭ڎ ،ዻዧذ ݆݁ ৖ً৑ࣖࢻ ً؇ي. ඔ൹ྡྷٺཿوا ݿ٭؞݄؇ ݆݁ ۰ਃುఈఃٔ ෂීاًޚ۰ ૭૖٭ޚ۰ ૭૙ྟ٭۰
َޙ؇م ሒᇭ أَ۬، আॻ༟ ๤ཇ؇݁ٴ دܳ٭ܭ ۱ڍا ݿ٭؞݄؇/ً؇ي. اۊٺఈఃط ؕ݁ 1/2 = |omega| ݆݁ وزو༥؇ن 3/2 = |omega| ݆݁ ႟ၽي-اܳލ؇ً وا༡ڎ زوج
ሒᆶ؇اܳـܝ٭݄٭ ଫଐይዧاًޔ رڣݯً؇ ۱ڍه ྘ܳފب ො੼ڰިޖ۰. ܳ؞۰ أڣݯܭ ؇ዛኡި܋ ؜݆ اৎ৊ڎرݿ٭۰ اৎ৊ڎارات ૭૜݄٭؇ت ਐಾިڢژ اܳټگܭ، ނڎࢴࣖ ؜ٷ๤ཡاً ොຬިي ۰ਃುఈఃٔ راًޚ۰

اࠍ੆ފ؇ً؇ت. ଫଐدڣ اܳྡྷފྟ٭۰ ڣ٭۬ ሌᇿިਐಾ وا༡ڎ ৎ৊ިݪؕ دڢ٭گ۰ لޚ۰ රඝ ًܭ اܳأ؇دي؛
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