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Kontrola materii na poziomie kwantowym od wielu lat stanowi wyzwanie dla wspolczesnej
nauki. Manipulacja pojedynczymi fotonami, atomami lub czasteczkami skupia uwage wielu
grup badawczych na $wiecie. Sukcesy w inzynierii stanow kwantowych pojedynczych fotonow
lub atomoéw zostaly nagrodzone licznymi nagrodami Nobla w dziedzinie fizyki i chemii. Jed-
noczesnie jednak kwantowa kontrola czasteczek lub reakcji chemicznych stanowi duzo wigksze
wyzwanie i w zwigzku z tym jest w znaczaco mniej zaawansowanym stadium rozwoju.

Postep technik laserowych oraz chtodzenia umozliwil w przeciggu ostatnich kilkunastu lat
dynamiczny rozw6j badan nad materia w ultraniskich temperaturach. Po spektakularnych
sukcesach w dziecinie ultrazimnych atomoéw, obecnie trwaja wzmozone prace nad gazami ultra-
zimnych czasteczek. Ultrazimne czasteczki znajda zastosowanie m.in. w produkeji molekular-
nego kondensatu Bosego-Einsteina, otrzymywaniu nowych faz kwantowych, symulacji uktadow
wielociatowych, niezwykle doktadnej spektroskopii i badaniu podstawowych praw fizycznych
jak tamania symetrii CP przez pomiar momentu dipolowego elektronu oraz badaniu reakcji
chemicznych na najbardziej elementarnych kwantowym poziomie, co moze przynies¢ znaczace
pogtebienie zrozumienia fizycznych podstaw chemii.

W pracy przedstawiono wyniki badan teoretycznych nad wtasciwosciami, dynamika oraz
kontrola kwantowa ultrazimnych czasteczek w zewnetrznych polach. Zaproponowano nowe
schematy tworzenia oraz kontroli ultrazimnych czasteczek. Z jednej strony zbadano mozli-
wos¢ zastosowania standardowych metod fotoasocjacji do niestandardowych uktadow, z drugiej

strony zaproponowano calkowicie nowe podejscia do kontroli tworzenia oraz dynamiki ultrazim-



nych czasteczek. Przedstawione badania wymagaly zaréwno rozwoju opisu teoretycznego jak
rOwniez numerycznej implementacji oraz wykonania symulacji. Zaprezentowane wyniki wpi-
suja sie w nurt badan zmierzajacych do osiagniecia petnej kontroli nad kwantowymi uktadami
i procesami molekularnymi.

Wykorzystujac najnowsze zaawansowane metody ab initio wykonano obliczenia struktury
elektronowej dla serii uktadéw molekularnych waznych dla trwajacych lub planowanych do-
swiadczen oraz badan teoretycznych. W kolejnym kroku, obliczone dane struktury elektrono-
wej zostaly wykorzystane w badaniach dynamiki kwantowej, tak zaleznej jak i niezaleznej od
czasu, uktadow molekularnych w kilku projektach dotyczacych tworzenia, kontroli oraz zderzen
ultrazimnych atomoéw oraz czasteczek.

Na potrzeby eksperymentu grupy prof. Tanyi Zelevinsky z Uniwersytetu Columbia w Nowym
Yorku w USA, ktéry ma na celu produkcje ultrazimnych czasteczek SrYb w sieci optycznej do
wykorzystania w doktadnych pomiarach oraz zbudowania optycznego zegara czasteczkowego,
zaproponowano i zbadano schemat produkcji ultrazimnych czasteczek SrYb. Najpierw wyko-
nano obliczenia struktury elektronowej czasteczki, ktére nastepnie wykorzystano w obliczeniach
dynamicznych. Pokazano, ze fotoasocjacja wykorzystujaca przejécie wzbronione ponizej stanu
3P atomu strontu, do pozioméw wibracyjnych opartych o wzbudzone stany elektronowe silnie
sprzezone przez oddzialywanie spin-orbita oraz w nastepnym kroku stabilizacja do podstawo-
wego stanu rowibracyjnego moze by¢ uzyta do wydajnej produkeji gazu ultrazimnych czasteczek
SrYb wykorzystujac np. stymulowane adiabatyczne przej$cie Ramana.

Na potrzeby eksperymentu prowadzonego przez grupa dra Rene Gerritsma z Uniwersytetu
w Mainz w Niemczech, ktéry ma na celu budowe symulatora kwantowego nasladujacego ciato
stale opartego na hybrydowej strukturze ultrazimnych jonéw iterbu i atomow litu, zbadano
zimne zderzenia pomiedzy jonem iterbu oraz ultrazimnymi atomami litu. Najpierw wykonano
obliczenia struktury elektronowej jonu molekularnego (LiYb)", ktore nastepnie wykorzystano
w obliczeniach dynamicznych. Pokazano, ze straty nieelastyczne w badanym uktadzie beda
wystarczajaco niewielkie, aby zbudowaé¢ zaproponowany symulator kwantowy. Zaproponowano
takze nowy schemat jedno- i dwufotonowej spektroskopii fotoasocjacji w oparciu o pojedynczy
jon w putapce.

Zaproponowano i teoretycznie zbadano nowe schematy produkcji ultrazimnych czasteczek
wykorzystujac optyczne przejscia wielofotonowe z ksztaltowanymi femtosekundowymi impul-
sami laserowymi. Zbadano teoretycznie wielofotonowe tworzenie czasteczek z gazu ultrazim-
nych atomoéow rubidu. Wykorzystujac teorie optymalnej kontroli pokazano, ze mozliwa jest
fotoasocjacja z wykorzystaniem femtosekundowych impulséw napedzajacych nierezonansowe
trzyfotonowe przejscia. Wyprowadzono 1 przetestowano funkcjonaly, ktore pozwalaja wygasi¢

przejscia atomowe oraz faworyzuja tworzenie czasteczek. Wykonano optymalizacje impulsow



kiedy stan poczatkowy jest opisany przez termodynamiczny zespot statystyczny kontinuum sta-
néw rozproszeniowych atomoéw rubidu w putapce magneto-optycznej. Uzywajac liniowego wa-
riantu algorytmu Krotova pokazano, ze w ultraniskich temperaturach impuls zoptymalizowany
dla jednej energii zderzenia dziata takze dla innych energii oraz najnizszych fal parcjalnych.
Badania te byly pierwszym zastosowaniem teorii optymalnej kontroli poprawnie opisujacym
stan poczatkowy jako termodynamiczny zespoél statystyczny wielu stanéw rozproszeniowych w
ultrazimnej fotoasocjacji.

Nastepnie zbadano dynamike paczki falowej otrzymanej w trzyfotonowej fotoasocjacji oraz
stabilizacje czasteczki wykorzystujac dwufotonowe rezonansowe przejscie napedzane ksztatto-
wanymi impulsami femtosekundowymi. Przeanalizowano wydajnos¢ transferu populacji uzywa-
jac impulséw o spektrum ograniczonym fourierowsko oraz ksztattowanych przez liniowy chirp.
Nastepnie wykorzystano teorie optymalnej kontroli do znalezienia najbardziej wydajnej $ciezki
stabilizacji. Pokazano, ze ksztaltujac impulsy poprzez liniowy chirp mozna zwiekszy¢ wydaj-
no$¢ produkeji czasteczek o rzad wielkosci, podczas gdy teoria optymalnej kontroli pozwala
zwickszy¢ wydajnosé o blisko dwa rzedy wielkosci.

Do badania struktury ultrazimnych czasteczek zastosowano niedawno rozwinieta metode
sprzezonych klasterow w formalizmie przestrzeni Focka, ktora pozwala bada¢ strukture elek-
tronowa ukladow, ktorych nie mozna opisa¢ pojedynczym wyznacznikiem Slatera. Uzywajac
metody przylaczenia dwoch elektronéw w przestrzeni Focka wykonano doktadne obliczenia
energii oddziatywania dla czasteczki rubidu Rby w stanie podstawowym i stanach wzbudzo-
nych, wliczajac stany wysoce wzbudzone o naturze jonowej. Wyniki te sg pierwszym opisanym
w literaturze przyktadem zastosowania tego typu metod do doktadnych obliczenn potencjatow
oddzialtywania miedzyatomowego. Otrzymane potencjaly oddzialywania odtwarzaja dane eks-
perymentalne lepiej od wczesniej dostepnych, a jednoczeénie niedawno byty kluczowe do wyja-
$nienia nowych pomiaréw wysoko wzbudzonych stanéw elektronowych w grupie prof. Phillipa
Goulda z Uniwersytetu w Connecticut w USA.

Rozwinieto teorie opisujaca oddzialywanie czasteczek dwuatomowych w zdegenerowanym
stanie elektronowym z nierezonansowym polem laserowym, a nastepnie zbadano wplyw tego
pola na strukture stanéw rowibracyjnych oraz skutki uzycia go do kontroli i zwiekszenia wy-
dajnosci procesu fotoasocjacji. Pokazano, ze pole nierezonansowe moze by¢ uzyte do kontroli
charakteru singletowo-trypletowego stanéw rowibracyjnych w obecnosci silnego oddzialywania
spin-orbita.

Pokazano, ze nierezonansowe pole laserowe moze by¢ uzyte do tworzenia i kontroli magne-
tycznych rezonansow oraz modyfikowania zaréwno ich potozenia jak i szerokosci. Pokazano, ze
zaproponowana metoda pozwala zwiekszy¢ szerokodé rezonansow Feshbacha (zbyt waskich, aby

przeprowadzi¢ magnetoasocjacje) o trzy rzedy wielkosci umozliwiajac w ten sposob produkcje



czasteczek np. w intensywnie obecnie badanych mieszankach atoméw otwarto- i zamknieto-
powlokowych. Wyniki te otwieraja mozliwos¢ produkeji ultrazimnych czasteczek posiadajacych
zaréwno duzy magnetyczny, jak i elektryczny moment dipolowy, a co za tym idzie kwantowe
symulacje wielociatlowych procesow z takimi czasteczkami.

Zbadano wlasciwosci czgsteczek opartych na atomie chromu oraz atomach zamknietopow-
tokowych. Zaproponowano uzycie czasteczek CrSr oraz CrYb, ktore posiadaja zaréwno duzy
magnetyczny jak i elektryczny moment dipolowy, do badania wptywu miedzyczasteczkowego
magnetycznego oddzialywania dipolowego na wtasciwosci ultrazimnego gazu czasteczek oraz ba-
dania wspolzawodnictwa oddzialtywania magnetycznych i elektrycznych dipoli na kolektywne
wlasciwosci gazu i czasteczek w sieci optycznej.

Zbadano teoretycznie reakcje chemiczne ultrazinych dimeréw atomoéw alkalicznych w naj-
nizszym energetycznie stanie trypletowym, ktérych tworzenie jest obecnie waznym celem na-
ukowym. Pokazano, ze wszystkie alkaliczne dimery w stanie a®>Y tworza silnie zwiazany stan
przejsciowy, ktory jest chemicznie niestabilny, a co za tym idzie uzycie sieci optycznych do roz-
separowania czasteczek i powstrzymania strat spowodowanych chemiczna reaktywnoscia jest
niezbedne.

Podsumowujac, w pracy przedstawiono wyniki badan teoretycznych nad wlasciwosciami,
tworzeniem, dynamika oraz kontrola kwantowa ultrazimnych czasteczek w zewnetrznych po-
lach. Wykorzystujac najnowsze zaawansowane metody ab initio wykonano obliczenia struk-
tury elektronowej dla serii uktadéw molekularnych waznych dla trwajacych lub planowanych
do$wiadczen oraz badan teoretycznych. W kolejnym kroku, wyniki obliczen struktury elektro-
nowej zostaly wykorzystane w badaniach dynamiki kwantowej, tak zaleznej jak i niezaleznej od
czasu, uktadow molekularnych waznych z eksperymentalnego punktu widzenia. Zaproponowano
nowe schematy tworzenia oraz kontroli ultrazimnych czasteczek. Zaprezentowane wyniki wpi-
suja sie w nurt badan zmierzajacych do osiagniecia petnej kontroli nad kwantowymi uktadami

i procesami molekularnymi.



