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Elektroneutrální atomy ãi molekuly mohou vstoupit do tfií druhÛ svazkÛ, 

li‰ících se silou vazby, která je spojuje (mírou síly vazby je vazebná energie, 

tj. energie, kterou by bylo tfieba vynaloÏit na roztrÏení vazby).  Zatímco 

vazebná energie chemicky spojen˘ch atomÛ odpovídá fiádovû stovce 

kilokalorií na mol, tzv. vodíková vazba (napfi. mezi molekulami vody) je o fiád 

nebo dva slab‰í. Je‰tû slab‰í jsou van der Waalsovy síly, které jsou dÛsledkem 

vzájemné pfiitaÏlivosti mezi elektrick˘mi dipóly atomÛ ãi molekul. Energie 

van der Waalsovy vazby se obvykle vyjadfiuje v kelvinech (energie vydûlená 

Boltzmannovou konstantou; jedna kilokalorie na mol odpovídá zhruba 

ãtyfiem stÛm kelvinÛm). Nejslab‰í odrÛda van der Waalsov˘ch sil – tzv. 

dipersní síly – jsou dÛsledkem atrakce vzájemnû indukovan˘ch elektrick˘ch 

dipólÛ atomÛ a molekul a nesou zodpovûdnost napfi.  za vznik klastrÛ – a 

kondenzaci vÛbec – jakoÏ i za fysisorpci. Jejich energie dosahuje fiádovû 

jednotek kelvinÛ.  

Dispersní síly byly poprvé analyzovány v roce 1930 Fritzem Londonem, 

kter˘ ukázal, Ïe jsou dÛsledkem kvantovû mechanick˘ch korelací mezi 

pohybem elektronÛ ve dvou ãi více rÛzn˘ch atomech (nebo molekulách) pfii 

velk˘ch vzdálenostech. Úmûrné polarisabilitû (tj. deformovatelnosti 

elekronového obalu atomu ãi molekuly vnûj‰ím elektrick˘m polem), 
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Londonovy dispersní síly jsou obzvlá‰È slabé v pfiípadû atomÛ helia, He 

(polarizabilita atomu helia je nejmen‰í ze v‰ech atomÛ v základním stavu), 

které se proto vyh˘bají svazkÛm s jin˘mi atomy, aÈ uÏ helia nebo s atomy 

jin˘ch prvkÛ, napfi. atomy litia, Li. Na druhou stranu ãiní zcela zaplnûná 

elektronová slupka atom helia natolik kompaktním, Ïe minimální vzdálenost, 

na kterou si atom helia pfiipustí jin˘ atom k tûlu (buì helia nebo jiného prvku) 

je tak malá, jak to druh˘ atom dovolí. Ze v‰ech moÏn˘ch atomov˘ch 

kombinací je tedy nejmen‰í právû pro pár He-He. DÛsledkem je, Ïe pfiitaÏlivé 

Londonovy dipersní síly, které rostou nepfiímo úmûrnû s ‰estou mocninou 

meziatomové vzdálenosti, mají v pfiípadû dimeru helia, He2, pfiíleÏitost 

dosáhnout pomûrnû velké hodnoty je‰tû pfied tím, neÏ jsou pfiemoÏeny 

odpudiv˘mi silami pfii mal˘ch meziatomov˘ch vzdálenostech. 

Tato soutûÏ mezi atrakcí a repulsí propÛjãuje He2 jedin˘ kfiehk˘ vázan˘ stav, 

jehoÏ energie leÏí jen 1 milikelvin pod disociaãní mezí (viz obr. 1). Není proto 

divu, Ïe demonstrovat existenci He2 v laboratofii si vyÏádalo úsilí nûkolika 

desetiletí.  Pátrání po dimeru helia bylo zavr‰eno v roce 1994, kdy Peter 

Toennies a Wieland Schöllkopf z Ústavu Maxe Plancka v Göttingen vyuÏili 

ternárních sráÏek v supersonickém heliovém molekulovém paprsku, He + He 

+ He → He2 + He, k “pfiípravû” dimeru helia a následnû pouÏili jeho vlnové 

vlastnosti pfii difrakci tohoto paprsku na transmisní nano-mfiíÏce k jeho 

identifikaci. Poznamenejme, Ïe úkolem tfietího atomu He v ternární sráÏce je 

odnést pfiebyteãnou energii a moment hybnosti.  

Prokázat existenci dal‰í dvouatomové molekuly obsahující helium, LiHe, 

trvalo bezmála dal‰í dvû desetiletí. DÛkaz o existenci LiHe se podafiilo podat v 

roce 2013 skupinû Jonathana Weinsteina na University of Nevada v Reno, 

ktefií pouÏili odli‰né metody neÏ pfiedtím Toennies & Schöllkopf a to jak na 

pfiípravu tak i na detekci polárního paramagnetického radikálu LiHe. Místo 

aby se spoléhali na molekulové paprsky, Weinstein a spol. pouÏili metodu 

chlazení studen˘m heliov˘m nárazníkov˘m plynem, vyvinutou Johnem 

Doylem a spolupracovníky na Harvardovû universitû. Doyle a spol. metodu 
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vyvinuli mimo jiné ke studiu kinetiky vzniku van der Waalsov˘ch molekul – 

úsilí které vedlo k nepfiímému dÛkazu existence radikálu AgHe (atom stfiíbra 

agregovan˘ s atomem helia v základním stavu) a pfiímo inspirovalo práci 

Weinsteina a spol. zamûfienou na LiHe. 

Weinstein a spol. pfiipravili LiHe prostfiednictvím studen˘ch ternárních  

sráÏek mezi atomy litia a helia, Li + He + He → LiHe + He. Atomy litia byly 

vpraveny do plynného helia pomocí laserového odpafiení (ablace) kovového 

litia. Plynné helium bylo udrÏováno pfii kryogenní teplotû (nûkolika kelvinÛ) 

termálním kontaktem s heliov˘m kryostatem. Klíãovou ingrediencí 

experimentu Jonathana Weinsteina a spol. byla spektroskopická detekce 

kfiehkého radikálu LiHe, jehoÏ vy‰‰í elektronické stavy (podobné 

elektronick˘m stavÛm atomu litia) lze vzbudit laserov˘m záfiením ve  snadno 

dostupné viditelné oblasti elektromagnetického spektra (671 nm). Získané 

spektrum LiHe  ukázalo, Ïe pfii teplotû kryogenního helia je obsazen pouze 

jedin˘ rotaãnû-vibraãní stav LiHe. V následujícím kroku, Weinstein a spol. 

urãili – na základû teplotní závisloti opticky mûfiené hustoty LiHe – vazebnou 

energii tohoto rotaãnû-vibraãního stavu: 6 milikelvinÛ. To znamená, Ïe síla 

svazku litia s heliem staãí jen na to, aby byl vázán pouze základní vibraãní stav 

– bez moÏnosti molekulové rotace (první rotaãnû vzbuzen˘ stav by mûl 

energii 80 milikelvinÛ, tedy 74 milikelvinÛ nad disociaãní mezí). Podobná 

situace nastává v pfiípadû dimeru He2, kter˘ mÛÏe také existovat pouze bez 

rotace (první rotaãnû vzbuzen˘ stav by byl 180 milikelvinÛ nad disociaãní 

mezí).  

Jednou z nejpozoruhodnûj‰ích vlastností dimeru He2 je jeho velikost, daná 

stfiední vzdáleností atomÛ helia (pfiesnûji jejich jader), viz obr. 1. Ta obná‰í 

zhruba 5 nanometrÛ (nm), coÏ ãiní He2 nejvût‰í dvouatomovou molekulou (v 

základním elektronickém stavu), napfi. sedmdesátkrát vût‰í neÏ je molekula 

vodíku, H2. Obfií velikost He2 je zpÛsobena jednak kfiehkostí vazby (vazba He-

He je vÛbec nejslab‰í známou vazbou – molekula vibruje témûfi na prahu 

disociace, viz v˘‰e), jednak její malou hmotností. PfiestoÏe vnûj‰í bod obratu 
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molekulové vibrace je pouh˘ch 1.4 nm, dimer mÛÏe díky své malé hmotnosti 

snadno tunelovat zkrze barieru danou vazebnou energií molekuly (která 

obná‰í 1 milikelvin, viz v˘‰e). DÛsledkem je, Ïe se molekula vût‰inou (z 80%) 

nachází v klasicky zakázané oblasti  za vnûj‰ím bodem obratu, jak je patrné z 

rozdûlení hustoty pravdûpodobnosti nalezení dvojice atomÛ helia molekuly 

He2 pfii dané meziatomové  vzdálenosti (viz. obr. 1).  

Jak se chová LiHe? Díky své vût‰í vazebné energii (‰estinásobek hodnoty He2) 

a hmotnosti (jedna a pÛl násobek hodnoty He2) je stfiední hodnota 

meziatomové vzdálenosti “jen” 2.9 nm (viz obr. 1). Velikost LiHe by byla 

je‰tû men‰í, kdyby poloha minima potenciálu LiHe byla stejná jako je u He2. 

Minimum potenciálu LiHe je v‰ak posunuto k vût‰ím meziatomov˘m 

vzdálenostem (0.6 nm – zhruba dvojnásobek hodnoty pro He2) v dÛsledku 

ménû kompaktní vazby elektronÛ Li ve srovnání s elektrony He a s tím 

souvisejíci odpudivou interakcí mezi atomy Li a He, která pfiemÛÏe jejich 

pfiitaÏlivou interakci jiÏ pfii relativnû velk˘ch meziatomov˘ch vzdálenostech. 

Souãasnû je ale tato pfiitaÏlivá interakce – díky vût‰í polarizabilitû Li a tím i 

vût‰ím Londonov˘m dispersním silám – dostateãnû silná na to, aby vytvofiila 

(i pfii tûchto vût‰ích meziatomov˘ch vzdálenostech) potenciální minimum 

schopné vázat radikál LiHe. Podobnû jako He2, LiHe tráví vût‰inu svého 

Ïivota (zhruba 60%) vnû klasického bodu obratu (ten nastává pfii vzdálenosti 

1.7 nm). 

Za pov‰imnutí stojí – jak v pfiípadû He2 tak i LiHe – rozdíl mezi polohou 

minima potenciálu a stfiední meziatomovou vzdáleností. Zatímco u typick˘ch 

molekul je tento rozdíl minimální, u tzv. halo molekul jako je He2  a LiHe je 

znaãn˘, svûdãící o podstatné roli tunelování a “Ïivotû” halo molekuly v 

klasicky zakázané oblasti meziatomového potenciálu, kde je svazek jejích 

konstituentÛ je‰tû kfiehãí neÏ jinde.  

V na‰í laboratofii jsme vypracovali metodu, pomocí které  lze pfiesnû urãit 

meziatomov˘ potenciál halo molekul. Metoda je zaloÏena na “tfiesení” 

molekulou prostfiednictvím krátkého laserového pulsu (krat‰ího neÏ vibraãní 
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perioda), kter˘ pÛsobí na (mírnû anisotropickou) polarizabilitu halo molekuly 

a pfienese na ni moment hybnosti, úmûrn˘ intenzitû pulsu. Dostateãnû 

intensívní laserov˘ puls molekulou “zatfiese” natolik, Ïe se molekula rozpadne 

na atomy, viz. obr 2. Ze závisloti mûfiené pravdûpodobnosti rozpadu 

(disociace) na intenzitû laserového pulsu lze pak obdrÏet hustotu 

pravdûpodobnosti (ãerchované kfiivky na obr. 1) a z ní pak pfiesnou hodnotu 

potenciálu.  

Halo efekt je pfiíkladem universality, tj. chování, které transcenduje konkrétní 

druh sil a mÛÏeme je nalézt nejen v atomové ale také napfi. v jaderné fyzice. 

Studium dal‰ích dvou- a víceatomov˘ch van der Waalsov˘ch molekul 

obsahujících atom ãi atomy helia se stává stfiedem pozornosti fyziky 

víceãásticov˘ch soustav, vãetnû fyziky tzv. Jefimov˘ch stavÛ 

(pfiipomínajících boromejské kruhy), které jsou dal‰ím projevem universality. 

Dimer helia byl rovnûÏ pouÏit v elegantním experimentu na demonstraci tzv. 

kvantového odrazu, kter˘ provedli Bum Suk Zhao a Wieland Schöllkopf v 

Ústavu Fritze Habera v Berlínû, viz obr. 3: Paprsek He2 dopadající na pevn˘ 

povrch pfii velmi nízké relativní rychlosti (paprsek byl poslán témûfi 

rovnobûÏnû s povrchem) se odrazí je‰tû pfied dosaÏením povrchu, tj. pfii 

vzdálenostech, kdy interakce He2 s povrchem je je‰tû pfiitaÏlivá. Jako kdyby se 

tenisov˘ míãek odrazil je‰tû pfied tím neÏ dopadne na kurt. Na rozdíl od 

tenisového míãku, kfiehké He2 by klasick˘ odraz od povrchu nepfieÏilo ... 

Studium halo molekul mÛÏe téÏ poslouÏit pfii objasÀování retardaãních jevÛ, 

které nastávají díky koneãné hodnotû rychlosti ‰ífiení svûtla a jsou obzvlá‰È 

zfietelné v pfiípadû páru vázan˘ch nicménû vzdálen˘ch atomÛ. V neposlední 

fiadû poskytují slabû vázané halo molekuly moÏnost testovat pfiesnost 

kvantovû chemick˘ch v˘poãetních metod.  

Tento ãlánek vûnuji s vdûkem a radostí svému uãiteli prof. Zdenkovi 

Hermanovi pfii pfiíleÏitosti jeho velkého Ïivotního jubilea. Zdenek otevfiel 

sv˘m studentÛm dvefie do svûta. A nesãísln˘m kolegÛm z celého svûta dvefie 

do Prahy! Zdenku, v‰echno nejlep‰í! 
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Obrázek 1: Závislost energie vzájemného pÛsobení (potenciálu) dvojice atomÛ helia 

(ãervená kfiivka) a atomÛ helia a litia (modrá kfiivka) na vzdálenosti mezi atomy 

pfiíslu‰né dvojice (‰kála nalevo) spolu s hustotou pravdûpodonosti (‰kála napravo) 

nalezení dané dvojice atomÛ pfii urãité meziatomové vzdálenosti (ãerchované kfiivky 

– ãervená pro He2 a modrá pro LiHe). ·ipky oznaãují hodnoty polohy minima (PM) 

potenciálu, stfiední hodnoty meziatomové vzdálenosti (SV), jakoÏto i vnûj‰í body 

obratu (VBO) na pfiíslu‰n˘ch potenciálech. Poznamenejme, Ïe vazebná energie He2 

(1 mK) a LiHe (6 mK) je v mûfiítku obrázku men‰í neÏ tlou‰tka ãáry pouÏité k 

zobrazení dosociaãní meze (odpovídající nulové vazebné energii).  V˘poãty provedl 

Brett Esry (Kansas State University). 
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Obrázek 2: “Zatfiesení” molekulou vázanou pÛvodním potenciálem (modrá 

ãerchovaná kfiivka) v pÛvodním vibraãním stavu (horizontální ãervená ãerchovaná 

ãára) vede k pfienosu momentu hybnosti, kter˘ modifikuje pÛvodní potenciál a 

vytvofií potenciál efektivní. Pfii pfienosu dostateãnû velkého momentu hybnosti je 

pÛvodní vibraãní hladina vytlaãena z potenciálu (ãervená horizontální ãára) a 

molekula se rozpadne (disociace).  
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Obrázek 3: Kvantov˘ odraz dimeru He2 od pevného povrchu (reflexní mfiíÏky).  

Odraz nastane pfii vzdálenostech nûkolika nanometrÛ nad povrchem, kde síly 

pÛsobící mezi dimerem He2 a povrchem jsou pfiitaÏlivé. Jev kvantového odrazu má 

optickou obodobu: paprsek svûtla dopadajicí na rozhraní dvou transparentních 

materiálÛ s odli‰n˘m indexem lomu se ãásteãnû odrazí – a to tím více, ãím vût‰í je 

zmûna indexu lomu na rozhraní. Pfiitom nezáleÏí na tom, zda index lomu na rozhraní 

roste ãi klesá (obdoba odpudivé ãi pfiitaÏlivé interakce). Obrázek adaptován z ãlánku 

v Science 331, 892 (2011). 

  

  

 

four orders of magnitude larger than the dimer
binding energy. Consequently, classical surface
reflection of He2 has not been observed in 80
years of He beam scattering since the first exper-
iments by Stern and co-workers, who already
used a ruled diffraction grating (9) as well as a
crystal surface (10).

In our experiment, a collimated helium beam,
containing atoms as well as small clusters, scatters
under grazing incidence from a blazed diffraction
grating (Fig. 1C). The orientation of the grating is

such that its grooves are almost parallel to the
plane spanned by the incident and specular beams.
The diffraction experiment takes advantage of the
atoms and clusters in the beam having the same
mean velocity. Thus, the de Broglie wavelengths
and, hence, the diffraction angles are inversely
proportional to the particle mass, thereby leading
to separate diffraction peaks of atoms, dimers, and
larger clusters (7).

Figure 2A shows a diffraction pattern for
P0 = 1 bar measured with the detector, an electron-

impact ionization mass spectrometer, set to a
mass of 4 atomic mass units (amu). At this ion-
mass channel, not only atoms but also clusters
can be detected, because the latter can fragment
upon electron impact, thereby releasing a He+

ion. From its diffraction angle, the small peak be-
tween the intense specular and first-order dif-
fraction peak of the monomer is identified as the
first-order diffraction peak of the dimer. Another
measurement for identical conditions, but with
the detector set to the 8-amu ion-mass channel, is
shown in Fig. 2B. At this channel the monomer
peaks are absent, and the dimer peaks are ex-
pected to be weak because the probability for a
dimer to not fragment upon electron-impact ion-
ization is just a few percent (11). In addition to a
specular peak, a diffraction peak is again seen at
the calculated dimer diffraction angle, thereby
confirming the peak assignments.

To confirm that the peaks attributed to dimers
are not due to other clusters, we took measure-
ments for various stagnation pressures. A diffrac-
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Fig. 1. (A) Artist’s view of quantum reflection of a helium dimer at the attractive van der Waals surface
potential. (B) The He-He interaction potential (13) (black) and the calculated probability function of 4He2
(red) as a function of internuclear separation. (C) Schematic of the experimental setup. The continuous
heliumbeam is formed by free-jet expansion of pure 4He gas at a stagnation temperature T0 = 8.7 K and pressure
P0 = 1 to 2 bar through a 5-mm-diameter orifice into vacuum. In the adiabatic expansion, the gas rapidly cools
down to a temperature of ~1 mK, where weakly bound dimers and trimers are formed (12). The mean beam
velocity of 300 m/s corresponds to de Broglie wavelengths (l) of He, He2, and He3 of 3.32, 1.66, and 1.11 Å,
respectively. At an incidence angle qin = 0.39mrad, the grating-surface normal component of the velocity is
0.12 m/s. This corresponds to a kinetic energy of He2 along the surface normal of only 0.57 neV. Here the
incidence angle and the detection angleq aremeasuredwith respect to the grating surface plane. The plane ruled
blazed grating (Newport 20RG050-600-1) is made out of 6-mm-thick glass with an aluminum coating and has a
surface area of 5 cm by 5 cm. It is characterized by a period d = 20 mm and a blaze angle of 14 mrad. The
azimuthal orientation of the grating is set to f = 10 mrad. High angular resolution of about 0.12 mrad is
achieved by two20-mm-wide collimation slits upstreamof the grating in combinationwith a 25-mm-wide detector
entrance slit. The nth-order diffraction angle qn follows from the grating equation cosqin − cosqn = n (l/d)sinf.
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Fig. 2. Diffraction patterns of helium beams for
two different stagnation pressures and measured
with two different mass channels of the detector.
(A) The 4-amu mass channel, P0 = 1 bar. (The dark
trace represents a fivefold magnification of the
intensity.) (B) The 8-amu mass channel, P0 = 1 bar.
(C) The 8-amu mass channel, P0 = 2 bar. At 4 amu
(A), atoms and, due to fragmentation in the detector,
also clusters can be detected, whereas at 8 amu (B
and C) the atomic component of the beam is absent.
The calculated diffraction angles of He, He2, and He3
are indicated by green dash-dotted, red solid, and
blue dashed vertical lines, respectively, each labeled
by the diffraction order number. The thin dashed
black line indicates the 0th-order peak position.
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