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Streszczenie rozprawy doktorskiej

„Efekty korelacyjne, relatywistyczne i adiabatyczne

w oddziaływaniu metastabilnych atomów helu”

Promotor: prof. dr hab. Bogumił Jeziorski

Celem pracy doktorskiej było dokładne wyznaczenie długości rozpraszania dla metastabilnych atomów helu. Długość rozpraszania jest parametrem w pełni charakteryzującym niskoenergetyczne zderzenia atomów i jest niezbędna dla zrozumienia i prawidłowej interpretacji doświadczeń prowadzonych z kondensatem Bosego-Einsteina. Dla oddziaływań metastabilnych atomów helu długość rozpraszania jest niezwykle czuła na dokładność opisu potencjału oddziaływania międzyatomowego. Potencjał ten musi być wyznaczony szczególnie starannie.

Wykonano obliczenia wpływu subtelnych efektów korelacji elektronowej - w tym efektów związanych wzbudzeń czteroelektronowych – na potencjał oddziaływania metastablinych, trypletowych atomów helu. W tym celu wykorzystano skonstruowane specjalnie na potrzeby pracy doktorskiej bazy funkcyjne optymalizowane bezpośrednio na energię korelacji wewnątrzatomowej i energię oddziaływania międzyatomowego. Przeprowadzono obliczenia stałych van der Waalsa (współczynników dyspersyjnych) wysokiego rzędu, które okazały się niezbędne dla uzyskania prawidłowej analitycznej reprezentacji potencjału dla dużych odległości międzyatomowych aż do członów zmieniających się jak 1/R16, gdzie R jest odległością międzyatomową. Dokonano także obliczenia poprawek adiabatycznych i relatywistycznych dla kwintetowego dimeru helu.

Ważnym i nowym wynikiem jest opracowanie teorii asymptotycznego rozwinięcia poprawek adiabatycznych w szereg potęg 1/R. Teoria ta stanowi rozwinięcie teorii zapoczątkowanej przez Hirschfeldera i Packa oraz przez Dalgarno i współpracowników i eliminuje istotne błędy w pracach tych badaczy. Na podstawie obliczeń testowych dla skończonych odległości międzyatomowych wykazano, że opracowana teoria daje prawidłowe rezultaty, a teorie poprzedników są błędne, bo niekompletne.

Obliczony potencjał oddziaływania wykorzystany został do obliczenia długości rozpraszania trypletowych atomów helu. Uzyskana wartość (a = 7.567 ± 0.025 nm) okazała się niezgodna z wynikami wcześniejszych doświadczeń. Już po opublikowaniu wstępnych wyników pracy (J. Chem. Phys., 2006) ukazały się dwie prace doświadczalne (z grupy laureata Nagrody Nobla Claude'a Cohena-Tannoudji) w pełni potwierdzające ówczesne przewidywania teoretyczne. W drugiej z tych prac, Cohen-Tannoudji i współpracownicy wykorzystali potencjał oddziaływania opublikowany w 2006 do interpretacji doświadczeń fotoasocjacji i do zaproponowania mieszanej eksperymentalno-teoretycznej wartości długości rozpraszania metastablinych atomów helu (a = 7.512 ± 0.005 nm). Istniejąca rozbieżność między najnowszymi wartościami teoretyczną i eksperymentalną może być wyjaśniona zaniedbaniem w obliczeniach efektów nieadiabatycznych i oddziaływań spin-spin. Oba efekty, mimo że 5-6 rzędów wielkości mniejsze niż nierelatywistyczna energia oddziaływania, mogą powodować zmiany długości rozpraszania obserwowanego rzędu.

Wyniki uzyskane w czasie przygotowywania doktoratu zostały opublikowane w czasopismach: Journal of Chemical Physics i Chemical Physics Letters. Kolejne cztery prace są przygotowywane do druku.

