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W pracy przedstawiono wyniki badan teoretycznych dotyczacych otrzymywa-
nia i wlasnoéci ultrazimnych molekul, tj. molekul o temperaturze bliskiej zera
bezwzglednego (0 w skali Kelvina).

Molekuty schtodzone do ultraniskich temperatur stanowig obecnie przedmiot
intensywnie rozwijanych, interdyscyplinarnych prac naukowych na pograniczu fi-
zyki i chemii. Prace te sa motywowane przede wszystkim mozliwo$ciami zastoso-
wania zimnych czasteczek m.in w pomiarach spektroskopowych o niespotykanej
dotad precyzji, testowaniu fundamentalnych praw fizyki, czy tez kontroli reakcji
chemicznych na poziomie stanéw kwantowych reagentéw. Zimne czasteczki moga
takze by¢ wykorzystane jako elementy architektury komputeréw kwantowych oraz
symulatorow kwantowych, shuzacych na przyktad do modelowania przejs¢ fazo-
wych.

Kamieniem milowym w rozwoju badan nad ultrazimna materia byto otrzy-
manie pierwszego kondensatu Bosego-Einsteina w gazie atomdéw rubidu w 1995
roku. Obserwacja przejécia fazowego i powstanie kondensatu wymagato schtodze-
nia atoméw rubidu do temperatury ponizej 1 mikrokelwina (< 107% K). Rozwd]
technik doswiadczalnych opartych na chtodzeniu laserowym i efekcie Dopplera, za-
poczatkowany w latach 80. XX wieku, pozwala obecnie na stosunkowe rutynowe
chtodzenie niektorych atoméw (przede wszystkim metali alkalicznych) do ultrani-
skich temperatur. Ze wzgledu na skomplikowang strukture stanéw wewnetrznych,
otrzymywanie zimnych molekut jest nieporéwnywalnie trudniejsze anizeli atomow.
Rozwiniecie efektywnych metod chlodzenia molekul do temperatur znacznie po-
nizej 1 milikelwina (< 1073 K) stanowi obecnie jeden z kluczowych celéw badai
nad zimng materiag prowadzonych przez wiele grup badawczych, zaréwno teo-
retycznych jak i doswiadczalnych. Osiggniecie tego celu pozwoli na obserwacje



nowych zjawisk o czysto kwantowym charakterze, a takze realizacje w praktyce
wspomnianego wyzej szerokiego spektrum zastosowan ultrazimnych czasteczek.

Gléwnym celem badan teoretycznych przedstawionych w niniejszej pracy byla
analiza mozliwo$ci chlodzenia wybranych molekut oraz jonéw do ultraniskich tem-
peratur na drodze fotoasocjacji oraz poprzez wspélchlodzenie (ang. sympathetic
cooling) w gazie ultrazimnych atoméw. Wybér uktadéw molekularnych, dla kto-
rych wykonano zasadnicze obliczenia dotyczace oddziatywania i dynamiki zderzen
w ultraniskich temperaturach, byt écisle zwiazany z prowadzonymi pracami eks-

perymentalnymi.

Metoda wspoélchlodzenia przez termalizacje w gazie ultrazimnych atomoéw jest

bardzo prosta koncepcyjnie. Zostata juz pomyslnie wykorzystana do chtodzenia
prostych jonéw oraz niektorych atoméw, jednakze nie udato sie jeszcze zastoso-
wacé tego podejécia do chtodzenia molekul. W pracy przedstawiono wyniki obliczen
kwantowo-dynamicznych dla trzech uktadéw: LiH + Li, OH + N oraz Ba™ + Rb
w kontekscie zastosowania tej techniki do otrzymywania ultrazimnych molekut i
jonéw. Proces chtodzenie wodorku litu w zderzeniach z ultrazimnymi atomami litu
byt badany we wspélpracy z grupa do$wiadczalng dr. Michaela Tarbutta (Impe-
rial College of London). W pierwszym etapie projektu wykonano bardzo dokladne
obliczenia potencjalu oddzialywania oraz przekrojow czynnych na zderzenia po-
miedzy Li i LiH. Obliczone przekroje czynne postuzylty w drugiej czesci projektu
do przeprowadzenia symulacji procesu wspoétchtodzenia molekut LiH przez zde-
rzenia z atomami Li, wykorzystujac rézne sposoby putapkowania molekut. Poka-
zano, ze najbardziej korzystnym dla procesu chtodzenia jest zastosowanie pulapki
w postaci wneki rezonansowej dziatajacej przy czestosciach mikrofalowych. Wy-
niki symulacji pokazaly ponadto, ze dla ukltadéw o duzej anizotropii potencjatu
oddzialywania, putapki molekularne oparte tylko o state lub przemienne pole elek-
tryczne nie gwarantuja pozadanej termalizacji probki, gdyz procesowi obnizania
sredniej temperatury molekut towarzyszy jednoczesnie bardzo szybki spadek ilosci
czasteczek pozostajacych we wnetrzu putapki.
W ramach drugiego projektu, dotyczacego badania dynamiki zderzen pomiedzy
molekutami i atomami otwartopowlokowymi w zewnetrznym polu magnetycznym,
wykonano kwantowo-dynamiczne obliczenia przekrojéw czynnych na zderzenia po-
miedzy rodnikiem OH i atomem N. Rezultaty obliczen pokazaly, ze wspétchtodze-
nie rodnika, OH poprzez zderzenia z atomami azotu moze by¢ skuteczne jedynie w
stosunkowo niewielkim zakresie energii zderzen i natezenia pola magnetycznego,
co wynika z istnienia silnych mechnizméw prowadzacych do zderzen nieelastycz-
nych w tego typu ukladach. Analiza wynikéw pokazala ponadto, ze zastosowanie
1zejszych atoméw jako czynnikdéw chlodzacych takich jak Li lub H powinno by¢
korzystniejsze dla efektywnego chtodzenia molekuty OH.



Trzeci projekt zwigzany z potencjalnym zastosowaniem techniki wspétchtodzenia,
dotyczyt zbadania mozliwosci chlodzenia jonéw Ba™ poprzez zderzenia z ultrazim-
nymi atomami Rb. Wyniki wstepnych obliczen kwantowo-dynamicznych pokazaty,
ze taki proces chltodzenia powinien by¢ wysoce skuteczny a mozliwe zderzenia nie-
elastyczne wynikajace z przeniesienia ladunku pomiedzy Ba™ i Rb nie stanowig
istotnej przeszkody dla pozadanej termalizacji.

Przyktadem tzw. posredniej metody otrzymywania ultrazimnych molekut jest
fotoasocjacja. Idea fotoasocjacji polega na utworzeniu wigzania pomiedzy dwoma
zderzajacymi sie ultrazimnymi atomami w wyniku absorpcji fotonu o odpowied-
niej energii. W pracy przedstawiono mozliwy schemat otrzymywania ultrazimnych
molekut Sre w mocno zwiazanych stanach rowibracyjnych, wykorzystujac do tego
metode fotoasocjacji. Efektywnosé zaproponowanej Sciezki opiera sie na wykorzy-
staniu sprzezenia spin-orbita pomiedzy silnie oddziatujacymi stanami elektrono-
wymi dimeru strontu. To oddzialywanie pomiedzy stanami elektronowymi umoz-
liwia zar6wna wydajng fotoasocjacje atomoéw w pierwszym etapie procesu, jak i
skuteczna droge stablizacji i tworzenia mocno zwiazanych molekut Sre w drugim
etapie. Proponowany schemat tworzenia molekut Sro mogl powstaé dzieki wysoce
doktadnym obliczeniom ab initio krzywych energii oddzialywania dla tej mole-
kuty, ktérych wyniki istotnie réznity sie od uprzednio opublikowanych obliczen, a
jednoczeénie byly zgodne z najnowszymi danymi eksperymentalnymi.

Istotnym problemem poruszonym w rozprawie jest analiza asymptotyki oddzia-
lywania dalekozasiggowego pomiedzy liniowymi molekutami otwartopowtokowymi
a atomami w stanie podstawowym o symetrii S. Waga tego zagadnienia wynika z
faktu, iz tego typu uktady sa szeroko rozwazane w kontekscie zastosowania metody
wspotchtodznia, a jednocze$nie prawidlowy opis oddzialywania dalekozasiegowego
jest kluczowy w badaniach dynamiki kwantowej w ultraniskich temperaturach. W
pracy wyprowadzono ogblne wyrazenia na wspolczynniki van der Waalsa dla od-
dzialywania atoméw w stanie S z molekula liniowa w dowolnym zdegenerowanym
stanie elektronowym. Wspotczynniki te zostaly wyrazone w pelni poprzez wla-
snosci oddzialujacych ukladéw (momenty multipolowe, polaryzowalnosci, itd.),
co nadaje im jasna interpretacje fizyczna. Jednym z zastososowan tej teorii byt
wspomniany uktad OH + N.

Rozprawa napisana jest w jezyku angielskim. Sktada sie z dwdéch gtownych
czedci. Pierwsza cze$é¢ zawiera wprowadzenie do poruszanej tematyki, nakreslenie
celéw i motywacji podjetych badan, oraz zwiezte oméwienie stosowanych metod
i otrzymanych wynikéw. Druga czesé stanowia kopie siedmiu oryginalnych arty-
kutéw naukowych, opublikowanych w czasopismach o miedzynarodowym zasiegu,
zawierajacych szczegbltowy opis uzyskanych wynikdw.



	Teoretyczne badania tworzenia zimnych molekuł z wykorzystaniem spektroskopii fotoasocjacji i techniki współchłodzenia

