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SSPPEEAAKKEERR::  PPrrooff..  SSaattrraajjiitt  AAddhhiikkaarrii 

SSeenniioorr  PPrrooffeessssoorr  ooff  TThheeoorreettiiccaall  CChheemmiissttrryy,,  SScchhooooll  ooff  CChheemmiiccaall  SScciieenncceess,, 

IInnddiiaann  AAssssoocciiaattiioonn  ffoorr  tthhee  CCuullttiivvaattiioonn  ooff  SScciieennccee,,  aanndd 

AAddjjuunncctt  RReesseeaarrcchh  PPrrooffeessssoorr,,  IInnddiiaann  IInnssttiittuuttee  ooff  SScciieennccee  EEdduuccaattiioonn  aanndd  

RReesseeaarrcchh  KKoollkkaattaa  ((IIIISSEERR  KK)) 

AABBSSTTRRAACCTT  ::::  TThhee  ffiirrsstt  pprriinncciippllee  bbaasseedd  BBeeyyoonndd  BBoorrnn--OOppppeennhheeiimmeerr  ((BBBBOO))  tthheeoorryy  [[11--33]]  iiss  pprreesseenntteedd  ffoorr  tthhee  

ccoonnssttrruuccttiioonn  ooff  hhiigghhllyy  aaccccuurraattee  ppootteennttiiaallllyy  ccoouupplleedd  mmaattrriixx  ((ddiiaabbaattiicc))  ttoo  ssttuuddyy  mmuullttii--mmooddee  mmuullttii--ssuurrffaaccee  
pphhoottooeelleeccttrroonn  ssppeeccttrraa  ooff  NNOO  33  --  aanndd  11,,33,,55--CC  66  HH  66  FF  33  ++  [[44--55]],,  rreeaaccttiivvee  ssccaatttteerriinngg  pprroocceesssseess  ooff  HH  33  ++  aanndd  FF  ++  HH  22  [[66--
99]],,  aanndd  pphhaassee  ttrraannssiittiioonn  pphheennoommeennaa  ooff  oorrtthhoorrhhoommbbiicc  mmaannggaanniitteess  [[1100]]..  JJaahhnn--TTeelllleerr  ((JJTT))  aanndd  RReennnneerr--TTeelllleerr  ((RRTT))  
ttyyppeess  ooff  ccoonniiccaall  iinntteerrsseeccttiioonnss  ((CCIIss))  aalloonngg  wwiitthh  PPsseeuuddoo  JJaahhnn--TTeelllleerr  ((PPJJTT))  iinntteerraaccttiioonnss  iinn  tthhoossee  ssyysstteemmss  aanndd  sseemmii--
cciirrccuullaarr  CCII  sseeaamm  ((rraatthheerr  tthhaann  aa  CCII  ppooiinntt))  bbeettwweeeenn  tthhee  ggrroouunndd  aanndd  eexxcciitteedd  ssttaattee  aarree  tthhee  nneeww  iinntteerreessttiinngg  
oobbsseerrvvaattiioonnss..  [[44--66,,  99]]  TThhee  tthheeoorreettiiccaallllyy  ccaallccuullaatteedd  ssppeeccttrraa  ooff  tthhee  ttiittlleedd  ssyysstteemmss  sshhooww  ggoooodd  ppeeaakk  bbyy  ppeeaakk  
ccoorrrreessppoonnddeennccee  wwiitthh  tthhee  eexxppeerriimmeennttaall  aanndd  ootthheerr  tthheeoorreettiiccaall  ffiinnddiinnggss..  [[44--55]]  RReeaaccttiioonn  aattttrriibbuutteess  ((rreeaaccttiioonn  
pprroobbaabbiilliittiieess,,  ccrroossss--sseeccttiioonnss  aanndd//oorr  rraattee  ccoonnssttaannttss))  ooff  DD  ++  ++HH  22  aanndd  HH++HH  22  ++  pprroocceesssseess  oobbttaaiinneedd  ffrroomm  ssccaatttteerriinngg  
ddyynnaammiiccss  oovveerr  gglloobbaall  ddiiaabbaattiicc  ssuurrffaacceess  ooff  HH  33  ++  ssyysstteemm  [[77,,88]]  iinn  hhyyppeerrsspphheerriiccaall  ccoooorrddiinnaatteess  ffoorr  ttoottaall  aanngguullaarr  
mmoommeennttuumm  zzeerroo  aanndd  nnoonn--zzeerroo  ssiittuuaattiioonnss  eexxhhiibbiitt  ggoooodd  aaccccoorrdd  wwiitthh  tthhee  eexxppeerriimmeennttaallllyy  mmeeaassuurreedd  oonneess..  OOnn  tthhee  
ootthheerr  hhaanndd,,  rreeaaccttiivvee  ssccaatttteerriinngg  ccaallccuullaattiioonn  oovveerr  tthhee  ddiiaabbaattiicc  ssuurrffaacceess  ooff  FF++HH  22  ssyysstteemm  ((iinnccoorrppoorraattiinngg  ssppiinn--oorrbbiitt  
ccoouupplliinnggss))  iiss  qquuiittee  eennccoouurraaggiinngg..  OOppttiiccaall  ssppeeccttrraa  ooff  RREEMMnnOO  33  ((RREE  ==  LLaa,,  PPrr,,  NNdd,,  SSmm,,  EEuu,,  GGdd,,  TTbb,,  DDyy))  sshhoowwss  
aannoommaalloouuss  tteemmppeerraattuurree  ddeeppeennddeennccee  aarroouunndd  tthhee  NNeeeell  tteemmppeerraattuurree..  TThhiiss  bbeehhaavviioouurr  ccoouulldd  bbee  dduuee  ttoo  JJaahhnn--TTeelllleerr  
eeffffeecctt  bbootthh  iinn  ggrroouunndd  aanndd  eexxcciitteedd  ssttaattee..  SSuucchh  oobbsseerrvvaattiioonnss  hhaavvee  bbeeeenn  iinnvveessttiiggaatteedd  [[1100,,1111]]  tthheeoorreettiiccaallllyy  ttoo  iinntteerrpprreett  
tthhee  eexxppeerriimmeennttaall  ssppeeccttrraa  dduuee  ttoo  tthhee  eexxcciittaattiioonnss  ooff  tthhee  qquuaannttuumm  rroottoorrss..  
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