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პა჊ݿچ ሏᇀ؇঺ছ ّݱިߦߵ ሏᇧ د۱ڎ ૰૙؇ن દઑா஬–ྲྀྱފ݄ިت ᘣ۬ َႤၕ ۬ݿ ਜಶިࢾࣖ ٞ܂
ሏᇧ اڣٺڎ Ⴄၖر از ؇੊၄ ሏᆾ و
ޗچژ ݿٷ۠޳ ؇ً را ،َ۬Ⴄၕ ۬ݿ ਜಶިࢾࣖ دارای آނٷ؇ی ۬ ۱؇ی ݿ؇݁؇َ ඔඒݿٷܥ ۊ૰૩ި؇وࢾࣖ ،−CBi ሏᇿި݁ިܳـܦ ٞިن Science ᘣ۬ ݁ޚ؇ܳأ ٞ܂
ڢިی ሏᆦۏڰب ނڎ ᄊჳ ሏᇧ د۱ڎ اراف۬ ݁ފٺگچ݄޳ ނިا۱ڎ ۬༶ཹྥچ ሏᇧ ܔٷڎ. ๱ངߓߵر พฆྟچ૭૙ ሏᇧިਐ಻ܔިا ො੼؇ݿٴ؇ت و ሏᇆߓߵود ڣިّިاܳـܦଫଐون
႟ၖ ۬ ای ٞ زاو ᘣ۬ َႤႆّ ߓߵۚފص ؇ً ா஬اਵਦز พฆྟچ૭૙ ۏڰب ۱؇ی ً۬ را ሏᆾ و პა჊ݿچ ਜಶިࢾ۱ࣖ؇ی ఈ႙ၖݿچ܂ ༰؇رۚިب ሏᇧ ّިاࢾࣖ اݿٲඔඒ–݁ڎار
௤௕ٞߖ߳د در ݁ڎاری ۋފ؇ࢻࣖاری زً؇ن රතا ሏᇧ د۱ڎ ૰૙؇ن ཹྱފب؛ ݁أ݄ިل ਜಶިࢾࣖ ಣಡᕯ޳ ًިدن ༚ܹޔ ݁أٷ؇ی ً۬ દતا د۱ڎ. ً؇زݿ؇ز݁؇ن

ሏᇧ ܔٷڎ. ଫଜّ؞چ ඔඒݿٷܥ ૭૖چ؇ر اቕቆ ۱؇ی
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ሏᇧ ܔٷڎ. ೞಾਵਦ ଫଐᆇᅛ را آن ྲྀྱފ݄ިت اݿب. ॴॖळਵਦ ଩ଜ༰ً ৖৑ި݄݁أ َ۬Ⴄၕ ۬ݿ ਜಶިࢾࣖ
در ሏᇃوଫଐاܳـܦ ሏᇿႤႅ༰ ؇ً اݿب، ਜಶިࢾࣖ ሏᇓرو ۬ روً ෛຳݷ პა჊ݿچ ਜಶިࢾࣖ اݿب. ሏᆾ ਜಶިࢾࣖ دو و პა჊ݿچ ਜಶިࢾࣖ ٞ܂ ،َ۬Ⴄၕ ۬ݿ ਜಶިࢾࣖ ٞ܂ اݿٺ؇ࢾࣖارد ّݱިߦߵ
ٞ܂ ،ሏᇀ؇঺ছ ᘣ۬ َႤၕ ۬ݿ ਜಶިࢾࣖ در ۊޔ. آن ىଫଜا݁ިن، ؇ٞ ،ඔඒٞ؇ى و ৖৑؇ً ሏᇃوଫଐاܳـܦ ሏᇿႤႅ༰ ؇ً اݿب، ॴॖर؇༥ ෛຳݷ ሏᆾ ਜಶިࢾࣖ .ቕቆا دو ݁چ؇ن ۊޔ ا݁ٺڎاد

ሏᇧ ݿ؇زࢾࣖ. ೞಾਵਦ ᘣ۬ ૭૖ٺ ٞ܂ ሏᆾ دو ᘣوهఈః༟ ۬ ً პა჊ݿچ
و ႟ႆނ ᄊჳ ா஬د ّިݬچژ orbitalሏᇓ؇۱ ؇ً ሏᇧ ّިان را اܳـܦଫଐون ۱؇ اݿب: ଩ଜஓ஄ ሏᇀިۊ دܳچܭ ً۬ ا༚ܹص ݿٴ܂ اቕቆ ۱؇ی ߓߵای و اݿب ଩ଜஓ஄ی ๱ཇ؇َگ

ሏᇧ ݁؇ࢾࣖ. ༥ڎا ሏᇧި۳݁ڰ َޙݠ از آن ۱؇ spin
اݿب. ሏᇀިۊ ૭૖چ؇ر ೞೋّگݠ ሏᇧ ܔٷٷڎ ሏᆦࣖ زࢾ ሏᇀ؇঺ছ ݁ټ؇ل ۱؇ی ଫଐྲྀྱލ ᄊჳ ሏᇀو؇਍ಾ ༥ڎول از ๱དྷෛຳ در ཹྱފب. دروغ ّݱިߦߵ દતا

ཹྱފب. ሏᇀو؇਍ಾ ༥ڎول ෛຳݷ آن ྲྀྱފ݄ިت
ሏᇧ ނިد. ਊಾڎٞܭ ಣಡᕯ޳ از ๱དྷෛຳ ً۬ و ཹྱފب พฃྱཬ߳ߙ ሏᇖఈఃاݬ ୍଺ٞد ૭૙ྟچب ،พฃݿٷܥچ દતا ً۬ ۬ ای ۱ފٺ ߖ߳دٞ܂ دارد. ߑߵوّިن ۸۳ ྲྀྱފ݄ިت
— آن orbital රඞܔب و اܳـܦଫଐون spin ݁چ؇ن ܔިىܹݷ — coupling spin-orbit ᄊჳ ሏᇧ ܔٷٷڎ රඞܔب ڢިی آن ڢڎر ሏᇃ݁چڎا در اܳـܦଫଐون ۱؇
ሏᇧ ނިࢾࣖ؛ َ؇ࢹࣖ࣎ࣖ ނڎن ڣݠا݁ިش ۬ ༠؇ޗݠ ً َ۬ ڢڎஓ஑޳ ߓߵۚފص ۱؇ی ሏᇧ ނިد، ඔඒۚٷ พฆوڢ ً؇ނڎ. ݿ؇ز݁؇ن د۱ٷڎه উॻاݬ واڢأچب ۱؇ی از ௤௕ٞ ሏᇧ ّިاࢾࣖ

ཹྱފྥٷڎ. ߓߵۚފص ۱؇ દતଫଐዛኞ ୍଺ٞد
Peterson A. Kirk Choi، Wook Hyun Ellis، A. Neil Zhang، Xin-Yu Hui، Jie Kahraman، Deniz از Science ༥ڎ࣎ࣖ ᘣᄩᄟ؇݁گ
ܾ ارز ۱ CN- ؇ً اܳـܦଫଐون ᆙᆍ؇رش َޙݠ از CBi-. દઑா஬-ྲྀྱފ݄ިت ሏᇿި݁ިܳـܦ ٞިن ሏᇧ ܔٷڎ: ๱ངߓߵر را ଩ଜّ ً ᆇᅦڎا ݁ިرد ٞ܂ Wang Lai-Sheng و
૭૖چ؇ر ො੼چޚ޳ وارد را اܳـܦଫଐون ᆙᆍ؇رش ᘣᄩᄥ٪݁ފ ᆇᆅ؇ن ྲྀྱފ݄ިت ؇ً ଫଐਜ಻وژن ॴख़ीୋ଺ٞ؇༥ ا݁؇ ݿٴ܂. ๤ཛྷ؇؜ٷ ᘣ۬ َႤၕ ۬ݿ ਜಶިࢾࣖ ؇ً آނٷ؇ ۬ ای ݿ؇݁؇َ اݿب،

ሏᇧ ܔٷڎ. พฆྟچ૭૙ و ඔඒݿٷܥ
พฆྟچ૭૙ ّިݬچࠕࠨ ً۬ ሏᆾ دو ᘣوهఈః༟ ۬ ً პა჊ݿچ ఈ႙ၖݿچ܂ ّިݬچژ CBi-، در اݿب: ༥؇ܳص ߙߵ و ො੼ڎودߙߵ ཹྱފب. اݿب» ༚ܹޔ َ۬Ⴄၕ ۬ݿ «ਜಶިࢾࣖ ଩ଜஓ஄ ᘣ۬ ༶ཹྥچ
଩ଜ༰ی دارد. وۏިد ۱ٷިز ਜಶިࢾࣖ اݿب. ނڎه ݿ؇ۊٺ۬ ႟ၖ ۬ ای ٞ زاو ᘣ۬ َႤႆّ projection ߓߵۚފص ؇ً Kramers ۏڰب ۱؇ی از ᄊჳ ሏᇧ رߦ߳د ڣݠو

اݿب. ڢڎஓ஑޳ bookkeeping ሏᇧ ۊިرد ނܦފب ᄊჳ

The textbook triple bond meets heavy-atom relativity

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

light-element

picture

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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ۏڰب ۱؇ی ً۬ را آن coupling spin-orbit ،ඔඒݿٷܥ C–Bi در اݿب؛ ሏᆾ orbital دو ᘣوهఈః༟ ۬ ً პა჊ݿچ orbital ٞ܂ ݿٴ܂ ๤ཛྷ؇؜ٷ ᘣ۬ َႤၕ ۬ݿ ਜಶިࢾࣖ
ஓ஁޳ ܔٷٷڎ. Ⴄၖر ۊިب ୍଺ٞد ᄊჳ ሏᇀ؇঺ছ اࢾࣖ ߓߵۚފص ۱؇ی — دارد وۏިد ۱ٷިز ਜಶިࢾࣖ ሏᇧ د۱ڎ. ً؇زݿ؇ز݁؇ن ሏᆾ/პა჊ݿچ mixing و |Ω| ؇ً Kramers
Original diagram — The Clean Paper CC BY 0 .4

ா஫ڣٺٷڎ اࢾࣖازه را ଩ଜ༰ی ۬༰ ૭૩ިَٷڎႤၕن
photoelectron ؇ً را آਜ಻ިن ݿྜྷݴ ா஬دࢾࣖ، ّިܳچڎ ྲྀྱފ݄ިت/ா஫اڣچب ۱ڎف ablation laser ؇ً beam molecular ٞ܂ در را CBi- ૭૩ިَٷڎႤၕن
-દઑா஬ ݁ިܳـܦިل CBi- ؇౯ౙీا اݿب؛ ݁ٷࠕࠨ ً؇ر ؇ً ሏᇃިٞ آਜ಻ިن ா஬دࢾࣖ. ๱ངߓߵر imaging photoelectron و ৖৑؇ً وݪިح ሏِᇆߓߵود spectroscopy

اݿب. اݪ؇ڣ۬ اܳـܦଫଐون ٞ܂ ؇ً ྲྀྱފ݄ިت
ሏᇧ زࢾࣖ. ଫଜًون آਜ಻ިن از را ሏᇃوଫଐاܳـܦ ሏᇃިّިڣ ሏᇧ د۱ڎ. ا෠ຶ؇م دނިار พฃڣ ނچިه ای ً۬ را ݿ؇ده Ⴄၖر ٞ܂ spectroscopy photoelectron
༡؇ܳب اݿب. آ݁ڎه دݿب ً۬ พจۊٷ ሏᇃوଫଐاܳـܦ ༡؇ܳب ᄕჳام દતߓߵا؇਍ಸ و ًިده ৖৑زم اߖߵژی ݁گڎار ۬༰ ሏᇧ ܓި࣎ࣖ ሏᇚوරඝ اܳـܦଫଐون اࢾࣖازه ܓଫଜی
imaging photoelectron اݿب. اݪ؇ڣ۬ اܳـܦଫଐون ா஬دن ༥ڎا از ًأڎ ً؇ሏᇬ ݁؇ࢾࣖه اܳـܦଫଐون ۱؇ی ෠੼؇ز ྸ ۱؇ی آرا๊ از ௤௕ٞ พจۊٷ ሏᇃوଫଐاܳـܦ
ᆇᅛ܂ ݁ٴڎأ orbital ݁؇۱چب ሏᇓ؇ނٷ؇ݿ ً۬ ᄊჳ ሏᇧ ܔٷڎ، ཿྟب را اܳـܦଫଐون ۱؇ රඝوج ۏ۳ب اܳـܥިی ሏᇧ ܔٷڎ: اݪ؇ڣ۬ ܾ۱ ۬ ای ٞ زاو اޗ༟ఈః؇ت

ሏᇧ ܔٷڎ.
[video pending]

آނႤႆر را ً؇ሏᇬ ݁؇ࢾࣖه ༡؇ܳب ۱؇ی اܳـܦଫଐون ۱؇ اߖߵژی و ሏᇧ زࢾࣖ ଫଜًون ݁؇ده ٞ܂ از را اܳـܦଫଐون ۱؇ ورودی َިر photoemission: اߜߵ از ܔިّ؇ه ๱ཇآ݁ިز اറയ೷ྱލ݆
ߓߵای CBi-. آز݁؇๊ྸ ۊިد َ۬ ሏᇧ د۱ڎ، ૰૙؇ن را উ႓ၖ ّܦٷچ܂ و࣎ࣖٞި દતا ݁ޚ؇ܳأ۬. દતا spectroscopy photoelectron ૰૔ب اݬܭ ᆇᆅ؇ن — ሏᇧ ܔٷڎ
اݿب. ଻୍َده ଫଜّ؞چ ො੼ٺިا ނڎه؛ transcoded MP4 ً۬ Paper Clean The ّިݿޔ ா஫ورਵਦ ݿ؇زႤၕری
— ሏᇃوଫଐاܳـܦ ᘣ۬ ى؇ٞ ༡؇ܳب ً ৖৑ި݄݁أ X ،ሏᇿި݁ިܳـܦ spectroscopy در داد. ૰૙؇ن B و A X، ሏᇃوଫଐاܳـܦ ً؇ࢾࣖ ݿ۬ eV 661 .4 در উॻاݬ ޗچژ
ሏᆦ߯ وߦ eV 424 .6 ً؇৖৑ߙߵ اߖߵژی ؇ً ޗچژ ًأڎی اࢾࣖ. ᘣ۬ ߓߵاَܥچۛٺ ༡؇ܳب ۱؇ی B و A و ሏᇧ د۱ڎ ૰૙؇ن را — พจۊٷ ݁ިܳـܦިل ༡؇ܳب દતاߖߵژی ߙߵ ቕሡ

଻୍َد. آނႤႆر ሏᇭ؇اݪ
دادࢾࣖ: را زߦߵ آدٞ؇ً؇ਜಾ܂ ༥ڎاނڎن اߖߵژی ۱؇ی ৖৑؇ً وݪިح اࢾࣖازه ܓଫଜی ۱؇ی

اݿب؛ CBi พจۊٷ ݁ިܳـܦިل affinity electron ᄊჳ X، ༡؇ܳب ߓߵای eV 3429 .2 •
A؛ ༡؇ܳب ߓߵای eV 5812 .2 •
B. ༡؇ܳب ߓߵای eV 5246 .3 •

اݿب. ๱ཇ؇ارّأ ྵ ۱؇ی ฺႤၖڣݠ ߓߵای cm-1 8 و ሏᇃوଫଐاܳـܦ اߖߵژی ۱؇ی ߓߵای eV 0010 .0 ༡ڎود ஼஫ارش ނڎه ๱๑๊؇݁آز ڢޚأچب ༟ڎم
ਊ಻ިدࢾࣖ: ٞܦފ؇ن ا݁؇ ߖ߳دٞ܂ ଩ଜَ اࢾࣖازه ܓଫଜی ނڎه ๱ཇ؇ارّأ ྵ ۱؇ی ฺႤၖڣݠ

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

ሏᇧ د۱ڎ؛ ً؇৖৑ߙߵی ๱དྷܔލ ྵฺႤၖڣݠ ً ৖৑ި݄݁أ ڢިی ߙߵ و ܔިّ؇ه ߙߵ ਜಶިࢾࣖ ሏᇧ ܓ਍ೋިڎ. ଩ଜ༰ی พจۊٷ ༡؇ܳب ۱ݠ در ਜಶިࢾࣖ ᘣدرً؇ره ۚިن ܾ اࢾࣖ ዛᔻ ༟ڎد۱؇ દતا
اݿب. ݁ڰچڎی ᘣ۬ اوܳچ ᘣهଫଜدݿٺܥ ا݁؇ ஓ஁޳ د۱ڎ، ۱ڎٞ۬ را ᄩᄥᆇᅹ દતا caveat ࢻࣖون ᆇᆅྱލ۬ ಣಡᕯ޳ ሏᇧ آورد. ඔඒٞ؇ى را آن ً ৖৑ި݄݁أ ًܹٷڎߙߵ ؇ٞ ݪأچژ ߙߵ ਜಶިࢾࣖ
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ሏᇧ ۊިرد ႟ႆ݁ލ ً۬ ؇੊၄ ڢڎஓ஑޳ ّݱިߦߵ
ா஬دن ༥ڎا ً؇ނٷڎ. ߑߵ ሏᆾ orbital دو و პა჊ݿچ orbital ٞ܂ دار࣎ࣖ اਐ಻ޙ؇ر اݿب. CN- ݿٷܥඔඒ ߙߵ ۊ૰૩ި؇وࢾࣖ ނྟچ۬ CBi- ،พฆྟچ૭૙ଫଜ༚ ّݱިߦߵ در

زد. ߓߵۚފص ሏᆾ/პა჊ݿچ ݁أ݄ިل زً؇ن ؇ً ਐಸިان ᄊჳ ࢻ۱ࣖڎ พจۊٷ ༡؇ܳب ۱؇ی ࣖ࣎؇ً اܳـܦଫଐون ٞ܂
ஓ஁޳ ܔٷٷڎ. رڣٺ؇ر ೞಾਵਦ اદત ڢڎر اࢾࣖازه ܓଫଜی ۱؇

ሏᇧ ܓଫଜد. ܾ۱ را ߑߵوازނ؇ن ۏ۳ب ஓ஁޳ ܓଫଜد؛ اࢾࣖازه را اܳـܦଫଐون اߖߵژی ڣگޔ آز݁؇๊ྸ દતا در detector ݁ލ႟ႆ اࢾࣖ. ඔඒފٺෛຶ ۬ ای ٞ زاو ؕ ۱؇ی ٞ ّިز
༚؇ܳص ༥ڎاނڎن را آن ૭૩ިَٷڎႤၕن ᄊჳ دارد 86 .1 beta ݁گڎار X ً؇ࢾࣖ ሏᇧ ނިد. ఈః༠ݬ۬ beta َ؇م ً۬ anisotropy ଫଐ݁ى؇را ؇ً ۏ۳ب اܳـܥިی
ଫଐྲྀྱލ ༥ڎاނڎن ؇ً ݿ؇زႤၕر دارࢾࣖ، 67 .0 - و 73 .0 - beta ݁گڎار۱؇ی B و A ً؇ࢾ۱ࣖ؇ی ሏᇧ ܔٷٷڎ. ଫଜّڰފ ݿچპა჊ܓިَ۬ orbital از p-wave

਍಻؇݁ ሏᆾڎ.
ሏᆾ ܓިَ۬. B و A ݿچპა჊ܓިَ۬، X اݿب: ೑ೋڢ؇ًܭ ݁ڎߦߵ ؇౯ౙీا ؇ّ

ሏᇬ؇ً ๱ཇ؇ارّأ ༡؇ܳب در ሏᇧ ّިاࢾࣖ ݁ިܳـܦިل ሏᇧ ނިد، ༥ڎا ሏᇃوଫଐاܳـܦ พฆوڢ ሏᇧ ܔٷڎ. ݁گ؇و݁ب ߓߵۚފص ᄔჲاری ඔඒᆇᆅ ߓߵاߓߵ در ๱ཇ؇ارّأ ݿ؇ۊٺ؇ر ا݁؇
ሏᇿ؇༡ در دارࢾࣖ، ݁ލ؇ً۬ و ܔިّ؇ه progression۱؇ی B و X دارد. َ؇م progression Franck-Condon ๱ཇ؇ارّأ ڢᄩᄥ ۱؇ی દતا اܳـܥިی ஓ୾؇ࢾࣖ؛
۬ ߙߵ ނྟچ ਜಶިࢾࣖ ޗިل ଫଜّ؞چ در ࣖ࣎؇ً ًިدࢾࣖ، pi-hole ݁أ݄ިل ༡؇ܳب ٞ܂ از spin-orbit ᘣ۬ ݁ޝܳڰ دو ڣگޔ B و A ா஫ا اݿب. ޗሏᇃ৖৑ި ߙߵ A ᄊჳ

اݿب. A ނྟچ۬ ୍଺ٞد ۏ۳ب از و X ނྟچ۬ ଫଐྲྀྱލ ۏ۳ب ٞ܂ از B ؜ިض، در ሏᇧ ًިدࢾࣖ.
اݿٺڰ؇ده ༂ຍ๤ང ۬ ؜ٷިان ً آن از ሏᇧ ܔٷٷڎ: ᆇᅦܭ ߓߵ༟ܦݴ ૭૩ިَٷڎႤၕن ா஬د. ዛዊᚱ؇ن ஓ஁ިدار ٞ܂ زߦߵ ሏᇧ ّިان พฆراۋ ۬ ً ᄊჳ اݿب ๱ཟڢ؇਍ಾ َިع ᆇᆅ؇ن દતا

ཹྱފب. درݿب ๱ཇء ஓ஁ިدار ۊިد ୍଺ٞد ᄊჳ ሏᇧ ܔٷٷڎ

พฆྟچ૭૙ ّިݬچژ
႟ၖ ۬ ای ٞ زاو ᘣ۬ َႤႆّ projection ۋڰޓ ނިࢾࣖه ଫଐዛኞ ᆇᅛچب ཹྱފྥٷڎ. ሏᇃڎاނڎ༥ ଩ଜஓ஄ ۬ ޗިر ً orbital රඞܔب و spin ،ඔඒݿٷܥ اቕቆ ۱؇ی ߓߵای

ሏᇧ زࢾࣖ. ߓߵۚފص omega ؇ً را آن ᄩᄟ؇݁گ اݿب. ሏᇿި݁ިܳـܦ ො੼ިر ا݁ٺڎاد در ሏᇃوଫଐاܳـܦ
૭૩ިَٷڎႤၕن ܔٷࡰࡲ، اݪ؇ڣ۬ ً ًأڎا را spin و ቕቓଫଜًܥ ሏᆾ دو و პა჊ݿچ ٞ܂ را َ۬Ⴄၕ ۬ݿ ਜಶިࢾࣖ ᄊᄅ਍ೋا ۬ ༥؇ی ً ሏᇧ ܔٷڎ. ؜ިض را ّިݬچژ basis દતا
اݿب ܾ اߖߵژی ۱ spinor۱؇ی از พฆۏڰ Kramers ۏڰب ሏᇧ ܔٷٷڎ. ّިݬچژ Kramers พฆྟچ૭૙ ۏڰب ۱؇ی ۬ ݬިرت ً را ਊಾਵਦޔ ༡؇ܳب ۱؇ی
،พฆྟچ૭૙ ༡؇ܳب در اݿب: ݿ؇ده َܦٺ۬ ا݁؇ اݿب، พฃڣ واژه ሏᇧ ނިد. ৖৑زم ز݁؇ن ௤௔َوارو ّگ؇رن از اܳـܦଫଐون ڣݠد ّأڎاد ؇ً ۬ ۱؇ی ݿ؇݁؇َ در ᄊჳ

ނިد. ۚފٴ؇ࢾࣖه رو૰૩؇ن ً ًأڎا spin ᄊჳ spin ࢻࣖون orbital۱؇ی َ۬ ۱ފྥٷڎ، spinor ௤ਤޗٴچ ሏᇃوଫଐّ܂ اܳـܦ اނچ؇ی
۬༥ިّ ڢ؇ًܭ mixing ؇ً 1/2 = |omega| ۏڰب دو و 3/2 = |omega| ؇ً ሏᆾ ܓިَ۬ ༠؇ܳݧ Kramers ۏڰب ٞ܂ พฆྟچ૭૙ ً ఈః݁Ⴄၖ ᘣ۬ ො੼؇ݿٴ
ஓ஁޳ ݁؇਍಻ڎ. ሏᆾ ؇ٞ პა჊ݿچ ଩ଜஓ஄ ୍଺ٞد ୍଺ٞد ۏڰب دو ا݁؇ ሏᇧ ܔٷڎ، رڣٺ؇ر ሏᆾ ᘣ۬ ݁ޝܳڰ ݁ټܭ ଫଐྲྀྱލ ۱ٷިز ۏڰب ٞ܂ ݿ؇ده، زً؇ن ً۬ ሏᇧ د۱ڎ. ሏᆾ/პა჊ݿچ
દતا ߓߵای ݁ٷ؇ݿص زً؇ن ۬ ؜ٷިان ً ሏᆾ/პა჊ݿچ ఈ႙ၖݿچ܂ ༥ڎاݿ؇زی ๱ཇ؇ڣݠوى ᄊᄅًܹـ ਜಶިࢾࣖ، ނڎن َ؇ࢹࣖ࣎ࣖ َ۬ اݿب: ඔඒᆇᆅ ᄩᄟ؇݁گ ؜ٷިان «๱ཇ؇ڣݠوى»

݁ިܳـܦިل.
ሏᇧ ܔٷٷڎ، اݿٺڰ؇ده coupled-cluster Dirac-Coulomb four-component روش ۱؇ی از ૭૩ިَٷڎႤၕن ཹྱފྥٷڎ. Ⴄၖر از ྵี ඔඒߙ߳ف ො੼؇ݿٴ؇ت
ߓߵاߓߵ CBi- ߓߵای C-Bi ᘣނڎه ۬ ො੼؇ݿٴ ਜಶިࢾࣖ ޗިل B. ༡؇ܳب ߓߵای EOM-IP-CCSD و ඔඒٞ؇ى و ى؇ٞ۬ ༡؇ܳب ߓߵای DC-CCSD(T) ᄩᄥᆇᅹ از
آدٞ؇ً؇ਜಾ܂ ༥ڎاނڎن اߖߵژی ۱؇ی آز݁؇๊ྸ. ݁گچ؇س ً۬ ߖ߳دٞ܂ اݿب، cm-1 695 آਜ಻ިن ᘣނڎه ۬ ො੼؇ݿٴ ๱དྷܔލ ྵฺႤၖڣݠ و angstroms 022 .2

ሏᇧ ܔٷٷڎ. ሏᇃ؇ྥچٴ૰૔ พฆྟچ૭૙ assignment از و دارࢾࣖ ّިاڣݑ ۊިب اࢾࣖازه ܓଫଜی ނڎه A و X ༡؇ܳب ۱؇ی ؇ً ۬ ނڎه ො੼؇ݿٴ
ᄊჳ ሏᇧ دا਍಻ڎ ۬ ای َ؇૰૙ را آن ૭૩ިَٷڎႤၕن و دارد ّިاڣݑ ଫଐᆇᅛ آز݁؇๊ྸ ؇ً ۬ ނڎه اش ො੼؇ݿٴ ๱ཇ؇ارّأ ྵฺႤၖڣݠ اݿب. ො੼؇ݿٴ۬ ٞژ ߙߵ ޖݠ ෛຳݷ B ༡؇ܳب
๱๎ฺႤၖڣݠ ً۬ را B ᄊჳ اݿب 1/2 = |omega| ڢިی mixing ඔඒᆇᆅ اݿب. ۋފ؇س ૭૖چ؇ر B و X ༡؇ܳب ۱؇ی ݁چ؇ن mixing ᘣ۬ ༥در ً۬ ྵฺႤၖڣݠ

ނިد. ଩ଜஓ஄ߙߵ ሏᇧ د۱ڎ ّިݪچں ᄊჳ ݁گ؇ᄩᄟ ای از ࣖ࣎؇ਊ಻ ଩ଜஓ஄ ᘣᄩᄟ؇݁گ ٞ܂ ሏᇧ ߓߵد. A از ً؇৖৑ߙߵ آނႤႆرا
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ஓ஁޳ ܔٷڎ اਊು؇ت را ଩ଜ༰ی ۬༰ ᄩᄟ؇݁گ દતا
اݿب. ሏᇀ ڣ؇࣎ࣖه ሏᆾ و პა჊ݿچ ݁أ݄ިل bonding ᄊჳ ༢໪ۻ֙ દતا ݁أพฃ اش •

ނިࢾࣖ. ܔލچڎه دوً؇ره ࣖ࣎؇ً ݿٴ܂ ๤ཛྷ؇؜ٷ ሏᇀ؇঺ছ ݁ټ؇ل ۱؇ی ଫଐྲྀྱލ ؇ٞ alkyne؇۱ ଫଐਜ಻-દઑா஬وژن، ᘣ۬ َႤၕ ۬ݿ ਜಶިࢾ۱ࣖ؇ی ᄊჳ ༢໪ۻ֙ દતا ݁أพฃ اش •
ሏᇧ ܔٷڎ. رڣٺ؇ر CBi- ݁ټܭ ඔඒݿٷܥ ๤ཡ؜ٷ ਜಶިࢾࣖ ۱ݠ ଄૲ܤ څר׿ اոॻలت •

ཹྱފب. َ۬Ⴄၕۚٷڎ ਜಶިࢾࣖ C-Bi ਜಶިࢾࣖ ଄૲ܤ ڄܙ࠿ࡇ •
اݿب. ৖৑زم درݿب assignment ߓߵای ݁ިرد દતا در ଄૲ܤ څר׿؛ ॻయ׿׏ڞ اۊٺچ؇ری flourish ً۬ را พฆྟچ૭૙ ሏᇧިਐ಻ܔިا ಣಡᕯ޳ •

଄૲ܤ ո۰زد. ّ؇زه ای ሏᇓ؇چಣಡᕯ ڣٷ؇وری ؇ٞ ݁؇ده ۬ ۊިدی ۊިد ً •

ۚިن اݿب ݁ڰچڎ CBi- ሏᇧ ܔٷڎ. Ⴄၖر ۊިب ૭૖چ؇ر درݿب اࢾࣖ ً ؇ਊೋّگݠ ڣݠض ۱؇๊ྸ พฆوڢ bonding ఈ႙ၖݿچ܂ زً؇ن اݿب. َܦٺ۬ ᆇᆅ؇ن ਵਦز
ނިد. ڢ؇ًܭ د࣎ࣖن ނܦފب ᄊჳ ሏᇧ ނިࢾࣖ ܔލچڎه آن ڢڎر ڣݠض ۱؇

اݿب؟ ۚگڎر ނިا۱ڎ ڢڎرت
اݿب. ڢިی ૭૩ިَٷڎႤၕن assignment ߓߵای ނިا۱ڎ

؇۱ દતا ሏᇧ ܔٷڎ. ܔߵچص ߙ را photoelectron ۬ ای ٞ زاو ؕٞ ّިز و ๱ཇ؇ارّأ ݿ؇ۊٺ؇ر ،৖৑؇ً وݪިح ሏᇆߓߵود ޗچژ ۱؇ی ᄩᄟ؇݁گ ،๱๑๊؇݁آز َޙݠ از
اݿب ଩ଜ༰ًی دڢچگ؇ آن ۱؇ ݁چ؇ن ོྡྷݷ ًިد؛ ݪأچژ ߙߵ ሏᇓ؇ዛዊᚹ ۬ ً ۬ ای ٞ زاو ؕٞ ّިز ًިد؛ ݪأچژ ߙߵ ሏᇓ؇ዛዊᚹ ۬ ً اߖߵژی ڣ؇ݬᄩᄥ ۱؇ی კა჋݁ اࢾࣖ: ො੼ڎود೑ೋ ۱؇ی

ሏᇧ ܔٷڎ. اނ؇ره พฆྟچ૭૙ ଫଜّڰފ ً۬ ᄊჳ
از ྵี را coupling spin-orbit ᄊᄅ਍ೋا َ۬ ሏᇧ ܔٷٷڎ، اݿٺڰ؇ده four-component พฆྟچ૭૙ ً ఈః݁Ⴄၖ روش ۱؇ی از ૭૩ިَٷڎႤၕن ،ሏᇆ؇ݿٴ؇ො੼ َޙݠ از
દતا در coupling spin-orbit ᄊჳ اݿب દતا ً دڢچگ؇ ᄩᄟ؇݁گ اد༟؇ی ۚިن اݿب ܾዛᔻ ܔٷٷڎ. اݪ؇ڣ۬ ܔިۚ܂ اݬఈఃح ۬ ؜ٷިان ً พฆྟچ૭૙ଫଜ༚ ᘣ۬ ො੼؇ݿٴ

ཹྱފب. ܔިۚ܂ ݁ިܳـܦިل
ۏ۳؇ن ႟ၖ َ۬ ሏᇧ ܔٷڎ، ๱ངߓߵر را ሏᇿި݁ިܳـܦ ٞިن ٞ܂ ඔඒ۫ٷᆇᆅ ᄩᄟ؇݁گ اݿب. উॻاݬ end loose B ༡؇ܳب ๱ཇ؇ارّأ ྵฺႤၖڣݠ ཹྱފب. Ⴄၖ݁ܭ ّޚ؇ًݑ
๱๑๊؇݁آز َޙݠ از ܔިۚ܂، اݿب: ଩ଜஓ஄ ଫଜ༚݁أ݄ިل ۬ ޗިر ً CBi- ،ඔඒݿٷܥ ๤ཛྷ؇؜ٷ พฆྟچ૭૙ bonding ߓߵای benchmark ۬ ؜ٷިان ً ا݁؇ ಣಡᕯ޳.

ڢ؇ًܭ ො੼؇ݿٴ۬. َޙݠی َޙݠ از و ّڰܦچ܂ ނڎه

اݿب ܾዛᔻ රතا
ᄊჳ ሏᇧ ܔٷڎ ڣ๤དྷده ଩ଜ༰ی ً۬ را ሏᇧިਐ಻ܔިا ਜ಻Ⴄႆ݁܂ ۊިب ّݱިߦߵ ཹྱފب. ݪأژ દતا ሏᇧ د۱ڎ. آ݁ިزش ّݱިߦߵ ؇ً را bonding ا༚ܹص ಣಡᕯ޳

ܔٷڎ. اݿٺڰ؇ده ਐಸިاࢾࣖ ا૭૙؇ن
دا૭૙ب. ۬ٞ ިَ؇ٔ ሏᇧ ّިان را coupling spin-orbit ᄊჳ اݿب رژஓ஑޳ ً۬ ੯੩݁ٺأ ሏᆾ/პა჊ݿچ ᘣ۬ َႤၕ ۬ݿ ّݱިߦߵ دارد. ݬఈఃۋچب ᘣۋިزه ّݱިߦߵ ۱ݠ ا݁؇
؇ً ሏᇧ ّިان را ނܦފب ᄊჳ ሏᇧ د۱ڎ ૰૙؇ن ܔިۚ܂ آن ڢڎر ሏᇿި݁ިܳـܦ در را රඝوج દતا CBi- ނިࢾࣖ. ༠؇رج ቕቓرژ દતا از ሏᇧ ّިا਍಻ڎ ඔඒݿٷܥ ๤ཛྷ؇؜ٷ

ா஬د. ො੼؇ݿٴ۬ و ா஫ڣب اࢾࣖازه ਜಮඹජ؇ت
ᄊჳ ۱ފྥٷڎ ሏᇓ؇۱؇༥ ཹྱފྥٷڎ. ሏᇧިਐ಻ܔިا ਜ಻Ⴄႆ݁܂ در ࿾ேچص ܔٷႤႆ༶وی ྸ๊؇۱ ۬ ᆇᆅފ؇ٞ و ྲྀྱފ݄ިت ۚިن اݿب ܾዛᔻ ඔඒݿٷܥ ๤ཛྷ؇؜ٷ ಣಡᕯ޳ ߓߵای દતا
ܔٷٷڎ، พฃྱྲྀ ུྱݷ ؇ٞ ଫଜّڰފ ،ሏᇖޗݠا را ඔඒݿٷܥ اቕቆ ۱؇ی ߖ߳دٞ܂ bonding ෛຳިا۱ٷڎ ಣಡᕯ޳ داَ؇ن ா஫ا ༟؇دی اࢾࣖ. ۋފ؇ب از ๱དྷෛຳ พฆྟچ૭૙ اߜߵ۱؇ی

ܔٷڎ. ۋڰޓ را درݿب ᆇᅛچب ۱؇ی ᄊჳ دارࢾࣖ ਜ಻؇ز ሏᇃ؇ًز ً۬
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ً؇ر ஓ஁޳ ّިاࢾࣖ ୍଺ٞد ڢڎஓ஑޳ ّݱިߦߵ ؇੊၄ ሏᇧ د۱ڎ ૰૙؇ن ً دڢچگ؇ ሏᇧ ܔٷڎ: ݁ڰچڎߙߵی Ⴄၖر د۱ڎ. ૰૙؇ن اᆇᅵݑ را ڢڎஓ஑޳ ّݱިߦߵ ᄊჳ ཹྱފب દતا ᄩᄟ؇݁گ ارزش
ܔٷڎ. ᆇᅵܭ را

଩ଜஓ஄ ᘣ۬ ఈః༠ݬ
ሏᇆߓߵود spectroscopy photoelectron ؇ً را CBi- ሏᇿި݁ިܳـܦ ٞިن Wang و Peterson Choi، Ellis، Zhang، Hui، Kahraman،
Dirac-Coulomb พฆྟچ૭૙ً ఈః݁Ⴄၖ coupled-cluster ො੼؇ݿٴ؇ت ؇ً را ޗچژ ۱؇ ݿྜྷݴ ா஫ڣٺٷڎ، اࢾࣖازه imaging photoelectron و ৖৑؇ً وݪިح
ؕ ۱؇ی ٞ ّިز و ޗچژ ۱؇ ٞ؇ڣٺٷڎ. eV 5246 .3 و 5812 .2 ،3429 .2 آدٞ؇ً؇ਜಾ܂ ༥ڎاނڎن اߖߵژی ۱؇ی ؇ً CBi พจۊٷ ༡؇ܳب ݿ۬ ா஬دࢾࣖ. ۬૭૩؇݁گ
ً۬ را bonding ڢިی coupling spin-orbit ؜ިض، در درஓ஁޳ آ਍ೋڎ. ۏިر ሏᆾ دو ᘣوهఈః༟ ۬ ً პა჊ݿچ ٞ܂ พِฆྟچ૭૙ଫଜ༚ ᘣݿ؇ده ّݱިߦߵ ؇ً ۬ ای ٞ زاو
.ሏᆾ/პა჊ݿچ mixing ؇ً 1/2 = |omega| ۏڰب دو و 3/2 = |omega| ሏᆾ ܓިَ۬ ۏڰب ٞ܂ ሏᇧ د۱ڎ: ً؇زݿ؇ز݁؇ن Kramers พฆྟچ૭૙ ۏڰب ۱؇ی
ۋڰޓ ނިࢾࣖه زً؇ن દતଫଐዛኞ ୍଺ٞد ሏᇀ؇঺ছ orbital ߓߵۚފص ۱؇ی ،ඔඒݿٷܥ ૭૖چ؇ر ๤ཡ؜ٷ ؇ً َ۬Ⴄၕ ۬ݿ ਜಶިࢾࣖ ᘣ۬ ݿ؇݁؇َ ٞ܂ در ᄊჳ اݿب ݁ފٺگࡰࡲ ނ؇۱ڎ દતا

ሏᇧ ܓଫଜد. دݿب ً۬ را bookkeeping ૭૙ྟچب ᄊჳ اݿب ሏᇓ؇༥ از دڢچݑ َگލ۬ ای ཹྱފب؛ ಣಡᕯ޳ ݁أ݄ިل bonding رد ཹྱފྥٷڎ.

݁ٷ؇ًؕ
CBi- the in bond triple classical the of collapse Relativistic Wang, and Peterson Choi, Ellis, Zhang, Hui, Kahraman,

(2026) 187 -184 ,393 Science ion, molecular
https://doi.org/10.1126/science.aei1285

(2026) Zenodo Analysis, Spectroscopic CBi the for Details Computational and Data Tabular al., et Kahraman
https://doi.org/10.5281/zenodo.20249312
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