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Kontrola materii na poziomie kwantowym od wielu lat stanowi wyzwanie dla wspóªczesnej

nauki. Manipulacja pojedynczymi fotonami, atomami lub cz¡steczkami skupia uwag¦ wielu

grup badawczych na ±wiecie. Sukcesy w in»ynierii stanów kwantowych pojedynczych fotonów

lub atomów zostaªy nagrodzone licznymi nagrodami Nobla w dziedzinie �zyki i chemii. Jed-

nocze±nie jednak kwantowa kontrola cz¡steczek lub reakcji chemicznych stanowi du»o wi¦ksze

wyzwanie i w zwi¡zku z tym jest w znacz¡co mniej zaawansowanym stadium rozwoju.

Post¦p technik laserowych oraz chªodzenia umo»liwiª w przeci¡gu ostatnich kilkunastu lat

dynamiczny rozwój bada« nad materi¡ w ultraniskich temperaturach. Po spektakularnych

sukcesach w dziecinie ultrazimnych atomów, obecnie trwaj¡ wzmo»one prace nad gazami ultra-

zimnych cz¡steczek. Ultrazimne cz¡steczki znajd¡ zastosowanie m.in. w produkcji molekular-

nego kondensatu Bosego-Einsteina, otrzymywaniu nowych faz kwantowych, symulacji ukªadów

wielociaªowych, niezwykle dokªadnej spektroskopii i badaniu podstawowych praw �zycznych

jak ªamania symetrii CP przez pomiar momentu dipolowego elektronu oraz badaniu reakcji

chemicznych na najbardziej elementarnych kwantowym poziomie, co mo»e przynie±¢ znacz¡ce

pogª¦bienie zrozumienia �zycznych podstaw chemii.

W pracy przedstawiono wyniki bada« teoretycznych nad wªa±ciwo±ciami, dynamik¡ oraz

kontrol¡ kwantow¡ ultrazimnych cz¡steczek w zewn¦trznych polach. Zaproponowano nowe

schematy tworzenia oraz kontroli ultrazimnych cz¡steczek. Z jednej strony zbadano mo»li-

wo±¢ zastosowania standardowych metod fotoasocjacji do niestandardowych ukªadów, z drugiej

strony zaproponowano caªkowicie nowe podej±cia do kontroli tworzenia oraz dynamiki ultrazim-
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nych cz¡steczek. Przedstawione badania wymagaªy zarówno rozwoju opisu teoretycznego jak

równie» numerycznej implementacji oraz wykonania symulacji. Zaprezentowane wyniki wpi-

suj¡ si¦ w nurt bada« zmierzaj¡cych do osi¡gni¦cia peªnej kontroli nad kwantowymi ukªadami

i procesami molekularnymi.

Wykorzystuj¡c najnowsze zaawansowane metody ab initio wykonano obliczenia struktury

elektronowej dla serii ukªadów molekularnych wa»nych dla trwaj¡cych lub planowanych do-

±wiadcze« oraz bada« teoretycznych. W kolejnym kroku, obliczone dane struktury elektrono-

wej zostaªy wykorzystane w badaniach dynamiki kwantowej, tak zale»nej jak i niezale»nej od

czasu, ukªadów molekularnych w kilku projektach dotycz¡cych tworzenia, kontroli oraz zderze«

ultrazimnych atomów oraz cz¡steczek.

Na potrzeby eksperymentu grupy prof. Tanyi Zelevinsky z Uniwersytetu Columbia w Nowym

Yorku w USA, który ma na celu produkcj¦ ultrazimnych cz¡steczek SrYb w sieci optycznej do

wykorzystania w dokªadnych pomiarach oraz zbudowania optycznego zegara cz¡steczkowego,

zaproponowano i zbadano schemat produkcji ultrazimnych cz¡steczek SrYb. Najpierw wyko-

nano obliczenia struktury elektronowej cz¡steczki, które nast¦pnie wykorzystano w obliczeniach

dynamicznych. Pokazano, »e fotoasocjacja wykorzystuj¡ca przej±cie wzbronione poni»ej stanu

3P atomu strontu, do poziomów wibracyjnych opartych o wzbudzone stany elektronowe silnie

sprz¦»one przez oddziaªywanie spin-orbita oraz w nast¦pnym kroku stabilizacja do podstawo-

wego stanu rowibracyjnego mo»e by¢ u»yta do wydajnej produkcji gazu ultrazimnych cz¡steczek

SrYb wykorzystuj¡c np. stymulowane adiabatyczne przej±cie Ramana.

Na potrzeby eksperymentu prowadzonego przez grup¡ dra Rene Gerritsma z Uniwersytetu

w Mainz w Niemczech, który ma na celu budow¦ symulatora kwantowego na±laduj¡cego ciaªo

staªe opartego na hybrydowej strukturze ultrazimnych jonów iterbu i atomów litu, zbadano

zimne zderzenia pomi¦dzy jonem iterbu oraz ultrazimnymi atomami litu. Najpierw wykonano

obliczenia struktury elektronowej jonu molekularnego (LiYb)+, które nast¦pnie wykorzystano

w obliczeniach dynamicznych. Pokazano, »e straty nieelastyczne w badanym ukªadzie b¦d¡

wystarczaj¡co niewielkie, aby zbudowa¢ zaproponowany symulator kwantowy. Zaproponowano

tak»e nowy schemat jedno- i dwufotonowej spektroskopii fotoasocjacji w oparciu o pojedynczy

jon w puªapce.

Zaproponowano i teoretycznie zbadano nowe schematy produkcji ultrazimnych cz¡steczek

wykorzystuj¡c optyczne przej±cia wielofotonowe z ksztaªtowanymi femtosekundowymi impul-

sami laserowymi. Zbadano teoretycznie wielofotonowe tworzenie cz¡steczek z gazu ultrazim-

nych atomów rubidu. Wykorzystuj¡c teori¦ optymalnej kontroli pokazano, »e mo»liwa jest

fotoasocjacja z wykorzystaniem femtosekundowych impulsów nap¦dzaj¡cych nierezonansowe

trzyfotonowe przej±cia. Wyprowadzono i przetestowano funkcjonaªy, które pozwalaj¡ wygasi¢

przej±cia atomowe oraz faworyzuj¡ tworzenie cz¡steczek. Wykonano optymalizacj¦ impulsów
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kiedy stan pocz¡tkowy jest opisany przez termodynamiczny zespóª statystyczny kontinuum sta-

nów rozproszeniowych atomów rubidu w puªapce magneto-optycznej. U»ywaj¡c liniowego wa-

riantu algorytmu Krotova pokazano, »e w ultraniskich temperaturach impuls zoptymalizowany

dla jednej energii zderzenia dziaªa tak»e dla innych energii oraz najni»szych fal parcjalnych.

Badania te byªy pierwszym zastosowaniem teorii optymalnej kontroli poprawnie opisuj¡cym

stan pocz¡tkowy jako termodynamiczny zespól statystyczny wielu stanów rozproszeniowych w

ultrazimnej fotoasocjacji.

Nast¦pnie zbadano dynamik¦ paczki falowej otrzymanej w trzyfotonowej fotoasocjacji oraz

stabilizacj¦ cz¡steczki wykorzystuj¡c dwufotonowe rezonansowe przej±cie nap¦dzane ksztaªto-

wanymi impulsami femtosekundowymi. Przeanalizowano wydajno±¢ transferu populacji u»ywa-

j¡c impulsów o spektrum ograniczonym fourierowsko oraz ksztaªtowanych przez liniowy chirp.

Nast¦pnie wykorzystano teori¦ optymalnej kontroli do znalezienia najbardziej wydajnej ±cie»ki

stabilizacji. Pokazano, »e ksztaªtuj¡c impulsy poprzez liniowy chirp mo»na zwi¦kszy¢ wydaj-

no±¢ produkcji cz¡steczek o rz¡d wielko±ci, podczas gdy teoria optymalnej kontroli pozwala

zwi¦kszy¢ wydajno±¢ o blisko dwa rz¦dy wielko±ci.

Do badania struktury ultrazimnych cz¡steczek zastosowano niedawno rozwini¦t¡ metod¦

sprz¦»onych klasterów w formalizmie przestrzeni Focka, która pozwala bada¢ struktur¦ elek-

tronow¡ ukªadów, których nie mo»na opisa¢ pojedynczym wyznacznikiem Slatera. U»ywaj¡c

metody przyª¡czenia dwóch elektronów w przestrzeni Focka wykonano dokªadne obliczenia

energii oddziaªywania dla cz¡steczki rubidu Rb2 w stanie podstawowym i stanach wzbudzo-

nych, wliczaj¡c stany wysoce wzbudzone o naturze jonowej. Wyniki te s¡ pierwszym opisanym

w literaturze przykªadem zastosowania tego typu metod do dokªadnych oblicze« potencjaªów

oddziaªywania mi¦dzyatomowego. Otrzymane potencjaªy oddziaªywania odtwarzaj¡ dane eks-

perymentalne lepiej od wcze±niej dost¦pnych, a jednocze±nie niedawno byªy kluczowe do wyja-

±nienia nowych pomiarów wysoko wzbudzonych stanów elektronowych w grupie prof. Phillipa

Goulda z Uniwersytetu w Connecticut w USA.

Rozwini¦to teori¦ opisuj¡c¡ oddziaªywanie cz¡steczek dwuatomowych w zdegenerowanym

stanie elektronowym z nierezonansowym polem laserowym, a nast¦pnie zbadano wpªyw tego

pola na struktur¦ stanów rowibracyjnych oraz skutki u»ycia go do kontroli i zwi¦kszenia wy-

dajno±ci procesu fotoasocjacji. Pokazano, »e pole nierezonansowe mo»e by¢ u»yte do kontroli

charakteru singletowo-trypletowego stanów rowibracyjnych w obecno±ci silnego oddziaªywania

spin-orbita.

Pokazano, »e nierezonansowe pole laserowe mo»e by¢ u»yte do tworzenia i kontroli magne-

tycznych rezonansów oraz mody�kowania zarówno ich poªo»enia jak i szeroko±ci. Pokazano, »e

zaproponowana metoda pozwala zwi¦kszy¢ szeroko±¢ rezonansów Feshbacha (zbyt w¡skich, aby

przeprowadzi¢ magnetoasocjacj¦) o trzy rz¦dy wielko±ci umo»liwiaj¡c w ten sposób produkcj¦
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cz¡steczek np. w intensywnie obecnie badanych mieszankach atomów otwarto- i zamkni¦to-

powªokowych. Wyniki te otwieraj¡ mo»liwo±¢ produkcji ultrazimnych cz¡steczek posiadaj¡cych

zarówno du»y magnetyczny, jak i elektryczny moment dipolowy, a co za tym idzie kwantowe

symulacje wielociaªowych procesów z takimi cz¡steczkami.

Zbadano wªa±ciwo±ci cz¡steczek opartych na atomie chromu oraz atomach zamkni¦topow-

ªokowych. Zaproponowano u»ycie cz¡steczek CrSr oraz CrYb, które posiadaj¡ zarówno du»y

magnetyczny jak i elektryczny moment dipolowy, do badania wpªywu mi¦dzycz¡steczkowego

magnetycznego oddziaªywania dipolowego na wªa±ciwo±ci ultrazimnego gazu cz¡steczek oraz ba-

dania wspóªzawodnictwa oddziaªywania magnetycznych i elektrycznych dipoli na kolektywne

wªa±ciwo±ci gazu i cz¡steczek w sieci optycznej.

Zbadano teoretycznie reakcje chemiczne ultrazinych dimerów atomów alkalicznych w naj-

ni»szym energetycznie stanie trypletowym, których tworzenie jest obecnie wa»nym celem na-

ukowym. Pokazano, »e wszystkie alkaliczne dimery w stanie a3Σ tworz¡ silnie zwi¡zany stan

przej±ciowy, który jest chemicznie niestabilny, a co za tym idzie u»ycie sieci optycznych do roz-

separowania cz¡steczek i powstrzymania strat spowodowanych chemiczn¡ reaktywno±ci¡ jest

niezb¦dne.

Podsumowuj¡c, w pracy przedstawiono wyniki bada« teoretycznych nad wªa±ciwo±ciami,

tworzeniem, dynamik¡ oraz kontrol¡ kwantow¡ ultrazimnych cz¡steczek w zewn¦trznych po-

lach. Wykorzystuj¡c najnowsze zaawansowane metody ab initio wykonano obliczenia struk-

tury elektronowej dla serii ukªadów molekularnych wa»nych dla trwaj¡cych lub planowanych

do±wiadcze« oraz bada« teoretycznych. W kolejnym kroku, wyniki oblicze« struktury elektro-

nowej zostaªy wykorzystane w badaniach dynamiki kwantowej, tak zale»nej jak i niezale»nej od

czasu, ukªadów molekularnych wa»nych z eksperymentalnego punktu widzenia. Zaproponowano

nowe schematy tworzenia oraz kontroli ultrazimnych cz¡steczek. Zaprezentowane wyniki wpi-

suj¡ si¦ w nurt bada« zmierzaj¡cych do osi¡gni¦cia peªnej kontroli nad kwantowymi ukªadami

i procesami molekularnymi.
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