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在芯片表面囚禁冷极性分子的多功能静电阱

李胜强
盐城师范学院新能源与电子工程学院,江苏 盐城２２４０５１

摘要　提出了一种用一对金属平板电容器和４根半埋入绝缘介质的杆电极组成的用于囚禁处于弱场搜寻态的冷

极性分子的静电表面阱方案.用有限元软件计算了单阱囚禁时的空间电场分布,发现芯片表面上方２．２mm左右

形成了一个三维封闭的静电阱.选用重氨(ND３)分子作为测试分子,用经典的蒙特卡罗方法模拟了ND３ 分子被装

载和囚禁的动力学过程.模拟结果表明,当ND３ 分子束中心速度为１３m/s、装载时刻为０．５７６ms时,最大装载效

率可达５３％,被囚禁的冷极性分子的温度约为３５mK;如果继续增大平板电极的电压,则原先的单阱将对称分裂为

两个阱,两个阱中的分子数目比为１∶１;通过改变中间两个杆电极的电压,可实现非对称分裂,以此来调节两阱中囚

禁分子数目比;可实现在０％~１００％范围内左阱和右阱的分子数目占总分子数目的比例的调节.该方案为进一步

研究三维囚禁型冷极性分子静电表面干涉仪打下基础,对于精密测量和研究物质波干涉有着重要的意义.
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Abstract　AnelectrostaticsurfacewellschemefortrappingcoldpolarmoleculesinweekＧfieldＧseekingstateis
proposed andtheelectrostaticsurfacewelliscomposedofapairofmetallicparallelＧplatecapacitorsandfourcharged
rodspartＧembeddedininsulatingmedium敭Spatialdistributionofelectricfieldiscalculatedwiththefiniteelement
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１　引　　言
近年来,关于利用冷分子在非均匀场中受到的偶极梯度力实现对冷分子的操控方面的研究取得了很大
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的进展,例如可实现冷分子的减速[１Ｇ７]、分束[８Ｇ９]、反射[１０]、导引[１１Ｇ１２]和囚禁[１３Ｇ１６]等.被囚禁的冷分子可以用

于诸多方面的研究,例如量子计算和量子信息处理[１７Ｇ１８]、冷碰撞和冷化学[１９Ｇ２１],以及测量电子和振动激发态

寿命[２２Ｇ２３]等.值得一提的是,对于囚禁在芯片表面的分子,还可以研究一些有趣的现象,如分子与芯片的相

互作用会导致囚禁寿命的缩短,囚禁寿命与温度以及囚禁中心与芯片表面的距离之间存在一定的关系[２４].

２００７年,Ma等[２５]提出了利用芯片表面的一个带电金属环来实现冷极性分子囚禁的方案.接着,为了提高

静电表面阱的性能,又陆续提出了几个囚禁方案[２６Ｇ２８],但是这些方案只能形成静电单阱.在冷原子的研究

中,磁阱的分裂和合并在研究物质波干涉以及构造导引型和囚禁型原子干涉仪方面有着重要应用[２９Ｇ３８].原

子干涉仪有着广阔的应用前景,如可应用于基本常数的精密测量[３９Ｇ４２]、引力波的探测[４３]、广义相对论的验

证[４４]、航空航天探测[４５]和地质探矿[３９]等.冷极性分子的静电分束器的提出对于二维波导型表面分子干涉

仪有着重要意义[８Ｇ９].
本文提出了一种新型的针对弱场搜寻态冷极性分子的表面囚禁方案.该方案可以实现静电单阱和双

阱,它们可相互转化,并且可以方便地调节被囚禁在双阱中的分子数目比.这些对于三维囚禁型静电表面分

子干涉仪有重要意义.

２　静电表面囚禁方案
该方案的原理如图１所示.最下方的不锈钢金属板接地,其上方为聚四氟乙烯(相对介电常数εr＝２．１)

介质层,厚度为b.４个带电圆柱电极半嵌入绝缘介质层中,每个圆柱电极的长度为l、直径为D.

图１ 由４个半埋入介质层的圆柱电极和一对平行板电容器组成的囚禁装置原理图

Fig敭１ SchematicoftrappingdevicecomposedoffourcylinderelectrodespartＧembeddedin
dielectriclayerandapairofparallelＧplatecapacitors

为了方便说明,将４个圆柱电极从左往右依次命名为柱１、柱２、柱３和柱４,四者互相平行.柱１和柱

２、柱３和柱４的间距均为d,柱２和柱３的间距为c.平板电极的下表面与芯片上表面的间距为a,平板电

极上所加的电压为Uplate.４个圆柱电极上所加的电压依次为U１,U２,U３,U４.分子的入射方向为－Z 轴方

向,为了方便分子入射到阱中,上面的平板电极设有一个半径为２mm的孔.

３　单阱的数值模拟和结果
选择|J,K,M ›＝|１,１,－１›态的重氨(ND３)分子作为测试分子,其斯塔克势可表示为[４６]
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式中Winv为反演分裂势,μ 为分子电偶极矩,E 为电场强度,J 为转动量子数,K 为J 在分子轴方向的投影,

M 为J 在外电场方向的投影.
利用有限元软件 Maxwell计算了平板电极和圆柱电极所产生的空间电场分布.利用公式将电场对极
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性分子的影响换算为囚禁能量,而温度(T)是表示能量的一种方式,斯塔克囚禁势WStark和温度的关系为

WStark＝kbT(kb 为玻尔兹曼常数).图２(a)、(b)分别为ND３ 分子在装载和囚禁时,沿着Z 轴方向的电场强

度和相应的斯塔克囚禁势.如图２(a)所示,沿着Z 轴方向的电场是非对称的,可最大程度地降低阱上方的

势垒,以使冷极性分子束进入阱中.冷极性分子沿着－Z 轴方向运动时,因受到一个与其运动方向相反的偶

极梯度力的作用而减速,这里将分子波包中心分子(以下简称中心分子)运动情况作为决定装载和囚禁两个

过程切换时刻的依据.合理地选择中心分子的速度,最理想的情况是中心分子装载至阱中心时,分子速度减

为０,然后切换电极电压,将分子囚禁在静电阱中.在装载过程中,参数设置如下:a＝１０mm,b＝３mm,c＝
６mm,d＝４mm,D＝１mm,Uplate＝０kV,U１＝U３＝－２０kV,U２＝U４＝２０kV;囚禁过程中的参数设置为:

Uplate＝－１７kV,U１＝U４＝２０kV,U２＝U３＝－２０kV.参数a,b,c,d 的设置依据如下:a 的取值大,形成

静电阱的阱深变浅,阱对冷极性分子的束缚能力减弱;a 的取值小,光学通道几乎封闭,不利于实验探测;综
合考虑,取a＝１０mm.其他条件一定时,b的取值大小将影响阱的深浅和形态,具体表现为:b的取值小,在

Y 轴方向单阱分裂为双阱;b的取值大,在Z 轴方向单阱分裂为双阱.这里取b＝３mm,得到所需的单阱.

c取值小,虽然阱会变深,但是阱的体积会变小;c取值大,单阱会沿Y 轴方向分裂为双阱.为了得到体积尽

可能大的单阱,取c＝６mm.d 的取值大,在Y 轴方向单阱分裂为双阱;d 取值小,阱虽变深,但外侧和内侧

柱电极电势差不宜过大,否则会增加实验难度,所以取d＝４mm.之所以不取c/２＝d＝４mm,是因为这时

得到的为双阱.

图２ 冷极性分子(a)装载和(b)囚禁时沿Z 轴的电场分布及ND３ 分子的斯塔克囚禁势

Fig敭２ ElectricfielddistributionandStarktrappingpotentialofND３moleculesalongZaxis
whencoldpolarmoleculesare a loadedand b trapped

可以看出,芯片表面上方２．２mm左右处形成了一个三维封闭的静电阱.图３(a)~(c)分别为XOY,

YOZ,XOZ３个平面中电场的等高线分布以及被囚禁的冷极性分子的空间位置分布情况.在模拟中用了

１０５ 个分子,囚禁时间为１００ms.

图３ 电场的等高线分布以及被囚禁的冷极性分子在(a)XOY 平面、(b)YOZ 平面和(c)XOZ 平面的空间位置分布

Fig敭３ Contourdistributionsofelectricfieldandspatiallocationdistributionsoftrappingcoldpolarmoleculesin

 a XOYplane  b YOZplaneand c XOZplane

图４(a)给出了分子束在３个不同的入射速度下,装载效率与装载时间tload之间的关系.图中黑色实方

块、红色实圆圈、绿色实三角分别表示入射分子束的中心速度v 为１２,１３,１４m/s.从图４(a)中可以看出,当
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分子束入射的中心速度一定时,装载效率与装载时刻有关,且存在一个最佳的装载时刻,使得装载效率最大.
当入射分子束的中心速度分别为１２,１３,１４m/s时,相应的最佳装载时刻分别为０．５９８,０．５７６,０．５３３ms,相
应的最大装载效率分别为５１．２％、５２．６％和５２．１％.基于不同入射速度下最大装载效率不同,研究了最大装

载效率与入射分子束中心速度的关系,如图４(b)所示.随着入射分子束中心速度的增加,最大装载效率先

增大后减小.当入射分子束中心速度为１３m/s时,最大装载效率约为５３％.

图４ (a)３个不同分子束入射速度下装载效率与装载时间的关系;(b)最大装载效率与入射分子束中心速度的关系

Fig敭４  a Relationshipbetweenloadingefficiencyandloadingtimeunderthreedifferentincidentvelocitiesof
molecularbeam  b relationshipbetweenmaximumloadingefficiencyandcentervelocityofincidentmolecularbeam

图５分别给出了装载之前(初始)和囚禁之后分子波包在X、Y、Z 轴３个方向上ND３ 分子的初始和最终

速度分布.从图５(a)、(b)可以看出,初始ND３ 分子束在X、Y 轴方向的中心速度为０m/s,速度分布的半峰

全宽为３m/s,Z 轴方向的初始速度为１３m/s,速度分布的半峰全宽为３m/s,如图５(c)所示.最终囚禁在

静电阱中的分子波包在X、Y、Z 轴３个方向的中心速度VX、VY、VZ 均为０,速度分布的半峰全宽分别为８．
９８,８．９６,９．０６m/s,被囚禁的冷极性分子的温度约为３５mK.

图５ 初始和囚禁后分子波包的速度分布.(a)X 轴方向;(b)Y 轴方向;(c)Z 轴方向

Fig敭５ Velocitydistributionsofincidentandtrappingmolecularwavepackets敭

 a Xaxisdirection  b Yaxisdirection  c Zaxisdirection

４　双阱的数值模拟和结果
如果平板电极的电压Uplane进一步增大,单阱将演化为双阱.

４．１　对称双阱

单阱时,所用的参数为:Uplate＝－１７kV,U１＝U４＝２０kV,U２＝U３＝－２０kV.如果进一步增大Uplate,
那么单阱将逐渐演化为对称双阱,这里取Uplate＝－３０kV.图６(a)、(b)分别为被囚禁分子在XOY 和YOZ
平面内的空间分布.在蒙特卡罗模拟中,大约有２．８×１０４ 个分子被囚禁在双阱中,囚禁时间为５００ms.如

图６所示,分子主要积聚在两个势阱中,为了方便表述,将左、右两阱中的分子数目分别用 N１和 N２ 表示.
此时,N１/(N１＋ N２)＝N２/(N１＋ N２)＝５０％ .

４．２　两种极端情况

可以通过调节U３ 或U２,使得只有单阱存在,即只保留左阱或右阱.

０６０２００１Ｇ４
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如图６(c)、(d)所示,当U３ 从－２０kV减小到０kV时,只有左势阱存在,分子只能被囚禁在左阱中.左

阱中的分子数占总分子数的比例为N１/(N１＋ N２)＝１００％.
与之相反,当U２ 从－２０kV减小到０kV时,只有右势阱存在,分子只能被囚禁在右阱中,如图６(e)、(f)

所示.左阱中的分子数占总分子数的比例为N１/(N１＋N２)＝０％.

图６ 电场等高线分布和被囚禁的冷极性分子空间分布.(a)(b)冷极性分子被囚禁在双阱;
(c)(d)冷极性分子被囚禁在左阱;(e)(f)冷极性分子被囚禁在右阱

Fig敭６ Contourdistributionsofelectricfieldandspatialdistributionsoftrappingcoldpolarmolecules敭

 a  b Coldpolarmoleculestrappedindoublewells  c  d coldpolarmoleculestrappedinleftwell 

 e  f coldpolarmoleculestrappedinrightwell

４．３　两个不同的阱

两个不同的阱介于两个对称双阱和只有极端的单阱之间.通过改变U２ 和U３,可实现对两个阱中所囚

禁的冷极性分子数目比进行调节.先保持U３＝－２０kV,将U２ 从０kV增加到－２０kV;然后保持U２＝
－２０kV,将U３ 从－２０kV减小到０kV.

图７ R 随ΔU 的变化

Fig敭７ VariationinR withΔU

设左阱和右阱中囚禁的分子数和总分子数之比为R.如图７所示,将电压差ΔU＝|U２|－|U３|设置为

－１５,－１４,－１３,－１２,－１１,－８,８,１１,１２,１３,１４,１５kV,那么对应的N１/(N１＋N２)分别为０．４％,７．５％,

２４．１％,３２％,３６．３％,４４．３％,５５．７％,６３．７％,６８％,７５．９％,９２．５％,９９．６％,相对应的 N２/(N１＋N２)分别为
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９９．６％,９２．５％,７５．９％,６８％,６３．７％,５５．７％,４４．３％,３６．３％,３２％,２４．１％,７．５％,０．４％.通过合理地调节U１

和U２,可以使N１/(N１＋N２)从０％变化到１００％;与之对应,N２/(N１＋N２)可从１００％变化到０％.

５　结　　论
提出了一种针对弱场搜寻态冷极性分子的表面囚禁新方案.利用有限元软件进行建模,计算了在装载

和囚禁过程中的空间电场分布情况.为了得到一个更直观的图像,用经典的蒙特卡罗方法模拟了静电单阱

装载和囚禁冷极性分子的动力学过程.结果表明,装载效率和装载时刻都与入射分子束的中心速度有关.
装载时刻存在最佳值,装载过程过早或过晚切换到囚禁过程均不能最大限度地囚禁更多的冷极性分子.入

射分子束的中心速度也存在最佳值.在一定的电场强度下,分子束的中心速度过小,分子还没有到达阱中心

位置,分子束的中心速度就减小为０,这时切换电压,所囚禁的冷极性分子数目较少.如果分子束的中心速

度过大,可能到达阱中心位置时分子束的中心速度还不为０,或是分子束的中心速度减为０时早已不在阱中

心,这时切换电压,能捕获的冷极性分子数目较少.模拟表明,当ND３ 分子束的中心速度为１３m/s、装载时

刻为０．５７６ms时,最大装载效率约为５３％,最终囚禁在阱中的分子波包温度约为３５mK.若继续增大平板

电极电压,单阱将对称分裂为两个阱.如果合理调节U２ 和U３,可以形成极端情况下的单阱,或者形成不对

称的双阱.左阱和右阱中的分子数目占总分子数目的比例均可在０％~１００％范围内变化,同时模拟了单阱

对称分裂和不对称分裂的动力学过程.本方案弥补了以往表面囚禁方案只能形成静电单阱的不足,为接下

来研究三维囚禁型冷极性分子静电表面干涉仪打下基础.物质波干涉在精密测量中有着重要作用,被囚禁

的冷极性分子也可用于研究激发态寿命和量子信息处理等.
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