Moments dipolaires électriques et polarisabilités des
agrégats de sodium et de fluor ayant un électron excé-
dentaire.
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Les moments dipolaires électriques des agrégats Na,F,_; ont été mesurés par déflection
d’un faisceau moléculaire dans un champ électrique inhomogene. On peut montrer que la
déviation des agrégats sous ’action du champ est proportionelle a la valeur moyenne dans le
temps de la composante du moment dipolaire dans la direction du champ. On peut définir
une susceptibilité pour chaque agrégat Na,F,,_;. Les valeurs expérimentales dépendent forte-
ment de la taille des agrégats et sont maximales pour n= 9, 10, 14 et 18. Pour une taille
donnée, les susceptibilités expérimentales dépendent de la température 7.

D’un point de vue théorique, les agrégats Na,F,_; sont équivalents a un électron placé
dans le champ de n ions Na™ et de n — 1 ions F~. L’électron est traité quantiquement par
des techniques de pseudopotentiels électron-Na™ et électron-F~, les ions étant traités clas-
siquement. De plus, les effets de polarisation et de corrélation électron actif-électrons passifs
sont également représentés par des opérateurs de polarisation.

Nous avons calculé les moments dipolaires et les polarisabilités anisotropiques des agrégats
libres. La comparaison aux résultats expérimentaux montre que la susceptibilité dipolaire
des agrégats Na,F,,_; est reliée au moment dipolaire ji plutot qu’a la polarisabilité électrique
«a. Cette corrélation semble prendre la forme d’une loi de type Langevin pour laquelle une
bonne interpolation des résultats expérimentaux est obtenue avec o + p?/3kT. La loi de
Langevin repose sur un modeéle boltzmannien de la fluctuation d’un dipole. Or, selon les
types de défauts et de localisation électronique, les comportements des dipoles different. La
justification théorique du comportement de la susceptibilité en fonction de la température
selon une loi de Langevin reste & trouver. *
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