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Лазеры на диодной накачке паров щелочного металла (M) в атмосфере инертных газов (Rg) активно изучаются на предмет генерации высокомощного (~100 кВт) излучения в непрерывном режиме [1]. Для создания установок такого рода требуется детальная (поуровневая) информация о физической и химической кинетике всех элементарных процессов радиационного переноса и столкновительной релаксации, экспериментальное измерение большинства которых крайне затруднительно. В связи с этим предлагается использовать результаты прецизионных расчётов кривых потенциальной энергии, собственных дипольных моментов и поляризуемости, дипольных моментов электронных переходов, а также неадиабатических матричных элементов спин-орбитального и электронно-вращательного взаимодействия между возбуждёнными состояниями молекулы MRg. Эти неэмпирические данные необходимы для оценки структурно-динамических параметров, определяющих модели как радиационного, так и безызлучательного процессов переноса энергии.
В работе получены парные потенциалы взаимодействия для низколежащих электронных состояний системы MRg (M=Rb, Cs; Rg=He/Ne/Ar), порождаемых при сближении атома M в низшем (2S) или первом возбуждённом (2P) состоянии и атома Rg в основном состоянии 1S. Расчёты были проведены в рамках модели двухкомпонентных релятивистских псевдопотенциалов [2] для атома M с явным описанием зависимости волновых функций от координат девяти (валентных и субвалентных) электронов. Энергии возбуждённых состояний были получены при помощи много​конфигурационных методов квантовой химии.
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