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Elektromagnetická pole propůjčují molekulám široké 

spektrum jedinečných vlastností. Ať je to orientace mole-
kulové osy1 či prostorové kvantování momentu hybnosti2 
nebo polem laditelné vnitřní (rotační)3 či vnější pohybové 
(translační)4 stavy, molekuly oděné elektromagnetickými 
poli se chovají docela jinak než v nepřítomnosti pole.  

Elektromagnetické pole působí na elektrické a mag-
netické momenty molekuly5. Zatímco elektrické momenty 
jsou důsledkem nerovnoměrného prostorového rozdělení 
elektronů v molekule, magnetické momenty mají svůj 
původ především v momentech hybnosti elektronů. V dal-
ším se soustředíme na interakce elektromagnetických polí 
s elektrickými momenty. 

Nerovnoměrná prostorová rozdělení elektronů jsou 
podmíněna určitými molekulovými symetriemi, zatímco 
jiné symetrie je znemožňují6. Např. nerovnoměrné 
(anisotropické) rozdělení elektronů v lineární molekule 
sestávající ze dvou různých atomů – jako je NaCl – vede 
k tomu, že molekula vykazuje permanentní elektrický di-
pólový moment: chlor (Cl) má větší elektronovou afinitu 
(přitažlivost po elektrony) než sodík (Na), takže výsledné 
rozdělení elektronů v molekule NaCl má větší koncentraci 
elektronů v blízkosti atomu chloru než atomu sodíku. To 
činí molekulu NaCl polární. Její permanentní elektrický 
dipólový moment  je přitom pevně spojen s molekulovou 
osou procházející jádry atomů sodíku a chloru, viz obr. 1. 
Molekulová osa NaCl rotuje v rovině kolmé k rotačnímu 
momentu hybnosti J. Vnější elektrické pole pak může 
molekulovou osu prostřednictvím dipólového momentu 
uchopit a tak ovlivnit molekulovou rotaci. Potenciální 
energie interakce dipólového momentu  s elektrickým 
polem  je úměrná kosínu úhlu , cos , mezi dipólem 
(molekulovou osou) a elektrickým polem7, viz obr. 1. 

Nicméně i nepolární molekulu (benzen je dobrý pří-
klad) lze ovlivnit elektrickým polem: vnější elektrické pole 
totiž v molekule indukuje elektrický dipólový moment – 
nezávisle na tom, zda je molekula polární či nepolární – 

a na tento indukovaný moment pak také působí8. Induko-
vaný dipólový moment zavisí na polarizabilitě, která je 
mírou toho, jak pevně jsou elektrony v molekule vázány. 
V případě molekul, jejichž polarizabilita je nerovnoměrná 
(anizotropická) jako je tomu např. u benzenu – který je 
polarizovatelný více v rovině aromatického kruhu (łł) než 
kolmo k ní () – je indukovaný dipól opět vázaný na osy 
molekuly a může být použit k manipulaci molekulové 
rotace. V případě indukovaného dipólu je ale potenciální 
energie interakce úměrná čtverci kosínu úhlu  mezi mole-
kulovou osou a elektrickým polem, cos2 . 

Aby byl indukovaný dipól srovnatelně velký s typic-
kým permanentním dipólovým momentem (řádu jednoho 
Debye), je třeba použít silná elektrická pole (řádu desetiti-
síc kV/cm). Taková pole provázejí intenzivní elektromag-
netické vlny generované laserem (o intenzitě řádu miliard 
kW/cm2)8. Pro srovnání, elektrostatická pole jsou mnohem 
slabší – jejich maximalní síla dosahuje pouhých stovek 
kV/cm (cit.9). Poznamenejme, že elektrická pole nutná pro 
manipulaci molekulové rotace jsou ještě zhruba tisíckrát 
slabší než pole uvnitř molekul, která se podílejí na mole-
kulových vazbách.  

V nepřítomnosti pole molekuly volně rotují a jejich 
osy přitom “ukazují” všemi možnými směry. Manipulace 
molekulové rotace vnějšími poli vybírá ze všech možných 
směrů určitý žádoucí směr. Molekulová osa je pak buď 
orientována v určitém směru nebo vyrovnána podél určité-
ho směru. V prvním případě se molekulová osa chová jako 
jednostranná šipka, v druhém případě jako šipka obou-
stranná10.  

Obr. 1. Molekula NaCl jako prototyp polární lineární moleku-
ly s elektrickým dipólovým momentem  a anisotropickou 
polarizabilitou se složkami łł a . Rovněž vyznačen je vektor 
rotačního momentu hybnosti J (kolmý k molekulové ose prochá-
zející jádry atomů sodíku a chloru) a vektor vnějšího elektrického 
pole . Molekulová osa a vektor elektrického pole svírají úhel . 
Viz text. 
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Schopnost manipulovat molekulovou rotaci má široké 
uplatnění v řadě výzkumných oblastí – od reakční dynami-
ky (srážky orientovaných molekul)11,12,, přes zobrazování 
molekulových orbitalů13, fokusaci a záchyt molekul14,15,, 
až po kvantové počítače a simulátory16,17., V každé z těchto 
aplikací je třeba kontrolovat molekulové pohyby 
(translační, elektronické, vibrační, a rotační) – ať už za 
účelem studia molekul a jejich interakcí nebo kvůli využití 
jejich kvantových vlastností.  
Náš přístup k orientaci molekul, zavedený v roce 1999 
(cit.18), je založen na kombinaci elektrostatického pole 
působícího na permanentní dipól s optickým polem půso-
bícím na indukovaný dipól (vytvořený tím samým optic-
kým polem), tedy kombinaci interakcí úměrných cos  
a cos2 . Orientace nastává pro každou polární molekulu, 
neboť kromě permanentního dipólu je jen třeba, aby mole-
kula ještě měla anizotropickou polarizabilitu. Tu má ale ve 
vínku každá polární molekula. Metoda orientace molekul 
založená na kombinované interakci (cos  + cos2 ) je tedy 
obecná, aplikovatelná na každou polární molekulu. Silný 
orientační efekt nastává v důsledku úzkého vymezení úh-
lové oscilace molekulové osy optickým polem působícím 
na indukovaný dipól (oboustranná šipka, interakce úměrná 
cos2 ) a její následné konverze na jednostrannou šipku 
elektrickým polem působícím na permanentní dipól 
(interakce úměrná cos ). Řečeno kvantově mechanicky, 
potenciál interakce elektrického pole s indukovaným dipó-
lem vykazuje dvě ekvivalentní minima oddělená bariérou, 
takže všechny stavy vázané tímto potenciálem jsou rozště-
peny tunelováním skrze tuto bariéru na dublety. Ty sestá-
vají ze stavů s opačnou paritou. Potenciál interakce elek-
trického pole s permanentním dipólem pak tyto stavy spá-
ruje, a to tím účinněji o co bylo menší jejich rozštěpení 
tunelovým jevem. Odtud vyplývá, že nejvíce orientovány 
jsou nejnižší stavy19. Spárované (interagující) stavy mají 
neurčitou paritu a jsou silně orientovány.  

Doba, po kterou vnější pole působí na rotující mole-
kulu, má klíčový vliv na výsledek interakce: jestliže je 
pole vypnuto či zapnuto pomalu vzhledem k rotační perio-
dě molekuly r, molekula pokračuje v rotaci jako kdyby 
k žádné interakci s vnějším polem nedošlo, a to nezávisle 
na tom, jak silný efekt pole na molekulu mělo během doby 
, kdy bylo zapnuto20. To je případ tzv. adiabatické inter-
akce, charakterizované nerovností >r. Oproti tomu když 
je pole zapnuto a vypnuto “náhle”, tj. v době mnohem 
kratší než je rotační perioda, <<r, budou se efekty pole 
(jako je orientace/vyrovnání molekulové osy) opakovat po 
odeznění pole do nekonečna, přičemž k opakovanému 
nastolení (rekurenci) orientace/vyrovnání osy bude dochá-
zet v časových intervalech, které jsou násobkem (či frakcí) 
rotační periody molekuly21,22. Poznamenejme, že když se 
molekula srazí, řekněme, se stěnou vakuové komory, reku-
rence efektů pole ustanou, neboť další osud molekuly bude 
dominován jinými efekty. To znamená, že v případě náhlé 
(neadiabatické) interakce přetrvává orientace/vyrovnání 
molekulové osy i v nepřítomnosti pole – byť i jen během 

krátkých časových úseků (mnohem kratších než rotační 
perioda). 

Současné polovodičové technologie umožňují genero-
vat elektromagnetické pulsy, jež sestávají z jediného osci-
lačního cyklu elektromagnetické vlny. Kromě toho může 
být rozdělení elektrického pole vlny nerovnoměrné, s větší 
amplitudou řekněme v kladném směru než ve směru zá-
porném23. Takový “unipolární” puls je dobrodiním pro 
manipulaci molekulové rotace: (a) jednak jeho krátké trvá-
ní (obvykle méně než jedna pikosekunda, přičemž typické 
rotační periody malých molekul jsou řádu nanosekund) 
zajišťuje náhlou interakci, jež vede k opakující se orien-
taci/vyrovnání molekulové osy i v nepřítomnosti pole; (b) 
puls interaguje současně s permanentním a indukovaným 
dipólovým momentem, což znamená, že je automaticky 
zajištěna kombinovaná interakce, jež vede k nejsilnější 
orientaci a tedy obzvlášť efektivní manipulaci molekulové 
rotace.  

Obr. 2 ukazuje “populační kvilt”24 rotačních stavů (J) 
polární a polarizovatelné molekuly excitované pulsy ener-
gie dodanými elektrickým polem, jehož závislost na čase 
je dána delta funkcí (náhlá interakce). Pulsy energie jsou 
vyjádřeny bezrozměrnými parametry Pperm a Pind, které 
měří potenciální energii permanentního či indukovaného 
dipólu prostřednictvím rotační konstanty molekuly a čas 
prostřednictvím její rotační periody25. Na začátku je mole-
kula v základním rotačním stavu (J=0). Orientace/
vyrovnání osy molekuly nastává v důsledku superpozice 
rotačních stavů, které jsou populovány příslušným pulsem 
energie.  

Obr. 2. Populace rotačních stavů J vzbuzených delta pulsem 
jako funkce bezrozměrných parametrů Pperm a Pind charakte-
rizujících energii interakce tohoto pulsu s permanentním a 
indulovaným dipólmomentem lineární polární polarizovatel-
né molekuly (populační kvilt). Viz text. 
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Efekty permanentního dipólu jsou patrné v blízkosti 
osy Pperm: s rostoucí energií pulsu kvantové číslo nejvíce 
populované hladiny roste v pořadí J=0, 1, 2, 3, ..., což je 
v souladu s výběrovým pravidlem J=±1. Na druhou stra-
nu efekty indukovaného dipólu, patrné v blízkosti osy Pind, 
vedou k posloupnosti J=0, 2, 4, ..., stavů s nejvyšší popula-
cí – v souladu s výběrovým pravidlem J=±2. Nečekaný je 
efekt kombinované interakce, viz diagonála na obr. 2, kde 
Pperm =Pind: nejpopulovanější jsou stavy s J=0 a J=1, které 
alternují s rostoucí energií pulsu. Takové chování nejen 
ukazuje, že efekty kombinovaných polí jsou sui generis, 
ale zároveň nabízejí cestu k experimentálnímu ověření 
teorie kombinovaných interakcí.  

Shora uvedené výsledky byly získány řešením pří-
slušné časově závislé Schrödingerovy rovnice. Pro náhlé 
interakce, kdy je časová závislost elektrického pulsu delta 
funkcí, jsme nalezli řešení Schrödingerovy rovnice – tj. 
vlnové funkce (,) – v analytické formě. Ty sestávají 
z časově nezávislého faktoru, který určuje populace exci-
tovaných rotačních stavů J, faktoru, který určuje prostoro-
vé rozdělení, tj. závislost na úhlu , a faktoru, který určuje 
závislost na čase . Čtverec vlnové funkce pak udává prav-
děpodobnost nalezení molekuly s molekulovou osou ve 
směru úhlu  v čase  po interakci s delta pulsem. Vrstev-
nicové zobrazení čtverce vlnové funkce v závislosti na 
prostorové (v našem případě úhlu ) a časové proměnné 
(v našem případě čase ) pak podává názorný obraz evolu-
ce vlnové funkce a je v literatuře označováno jako 
“kvantový koberec”.26 

Obr. 3 ukazuje kvantový koberec lineární molekuly, 
původně v základním rotačním stavu (J=0), po interakci 
s delta pulsem, který vede k hodnotám parametrů Pperm 
=Pind=2.8 (panel a) a Pperm =Pind=8 (panel b). “Vzorek” 
kvantového koberce odráží skutečnost, že se během rotač-
ní periody vlnová funkce “obnovuje”, tj. nabývá původ-
ních hodnot v časech, jež jsou celočíselnými frakcemi 
rotační periody . To je obzvlášť zřetelné při nižších ener-
giích pulsů (panel a), kdy k “obnovení” (rekurenci) dochá-
zí v časech rek=/4, /2, 3/4, a . Při vyšších energiích 
pulsů se ve vzorku koberce objevují nové motivy, nazýva-
né (i) ohniska vlnové funkce; (ii) údolí a hřebeny (vlnové 
funkce)27.  

Ohniska spočívají v lokalizaci vlnové funkce – pů-
vodně izotropické – v okolí úhlu =0 během krátkých ča-
sových intervalů (f) po interakci s delta pulsem. Jak lze 
odvodit ze semiklasické teorie, je délka těchto intervalů 
úměrná 1/(2Pperm+4Pind). Dochází rovněž k “inverzní fo-
kusaci”, kdy je vlnová funkce lokalizována v okolí úhlu 
 =  v “doplňkových” časech rek‒ f.  

Údolí a hřebeny, tj. lineární struktury odpovídající 
minimům a maximům vlnové funkce, jsou důsledkem 
korespondence mezi kvantovým a klasickým chováním při 
vysokých energiích pulsů. Jejich závislost na úhlu  a čase 
 lze vystihnout klasickými trajektoriemi.  

V naší budoucí práci se soustředíme na nalezení zá-
vislosti maximální orientace/vyrovnání molekulové osy po 
odeznění pulsu v závislosti na kombinaci parametrů Pperm 
a Pind a délce pulsů.  

Na závěr poznamenejme, že molekuly oděné elektro-
magnetickými poli nacházejí nejen nesčetné aplikace 
v molekulové a chemické fyzice (kvantové počítače a si-
mulátory patří mezi jejich nejnápadnější využití28), ale 
slouží také jako prubířský kámen při studiu tzv. analytické 
řešitelnosti29 v kvantové mechanice. Ač drtivá většina 
problémů v kvantové mechanice nemá analytické řešení 
(tj. řešení ve formě algebraických výrazů a elementárních 
funkcí) pro všechny hodnoty parametrů, na kterých závise-
jí, některé problémy mohou mít analytická řešení pro urči-
té hodnoty těchto parametrů. Polární a polarizovatelná 
molekula ve vnějším elektrickém poli je dobrým příkla-
dem: analytická řešení existují pro určité poměry parame-
trů charakterizujících sílu interakce s permanentním a in-
dukovaným dipólem30,31., Přitom se ukazuje, že podmínky 
analytické řešitelnosti úzce souvisejí s vlastnostmi energií 
kvantových stavů těchto molekul oděných elektromagne-
tickými poli32. 
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Obr. 3. Časová závislost hustoty pravděpodobnosti na polár-
ním úhlu mezi molekulovou osou a vektorem pole (kvantový 
koberec) pro kombinovanou interakci delta pulsu s perma-
nentním a indukovaným dipólmomentem pro Pperm =Pind=2.8 
(panel a) a Pperm =Pind=8 (panel b). Viz text. 
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The article reviews recent results on the interactions 

of polar and polarizable molecules with electromagnetic 
fields, in particular those carried by unipolar electromag-
netic pulses. The results are presented in terms of popula-
tion quilts and quantum carpets.  
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