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Kontrolowane ultrazimne zderzenia i reakcje chemiczne atomow i molekut
ze zfozona struktura
Streszczenie popularnonaukowe w jezyku polskim

Celem chemii jako nauki jest zrozumienie mechanizméw reakcji chemicznych i ich optymalne zaprojek-
towanie. Z tego powodu zrozumienie reakcji na poziomie mikroskopowym, niejako "z zasad pierwszych" ma
fundamentalne znaczenie. Dowodem na to sa przyznane w tej dziedzinie nagrody Nobla — dla Herschbacha,
Polanyi i Lee w 1986, Zewaila w 1999 i Karplusa i Warshela w 2013. Idealnych warunkéw dla badain mech-
anizmoOw reakcji chemicznych dostarcza od niedawna tzw. chemia ultrazimna, w ktérej mozliwe jest niemal
doskonata kontrola warunkéw reakcji chemicznej. Mozliwe jest utrzymywanie reaktantow w zewnetrznych
polach, zderzanie ich przy zadanej energii kinetycznej i doktadne badanie produktéw reakcji.

Celem naszego projektu badawczego jest zaproponowanie narzgdzi kontroli zderzei i reakcji chemicznych
w uktadach bgdacych obecnie na froncie badan chemii ultrazimnej. W szczegdlnosci beda nas interesowaty
mozliwosci kontroli oddzialywan miedzy zderzajacymi si¢ atomami lub czasteczkami i przekrojéw czynnych
na zderzenia (co wptywa na szybko$¢ reakcji chemicznej) oraz produkcji molekut. Bedziemy badali mozliwosci
takiej kontroli za pomoca pdl magnetycznych, jak i promieniowania laserowego, a takze obliczymy doktadnie

Nasze badania beda miaty charakter teoretyczny i bgda polegaly na wykonywaniu tzw. obliczen nu-
merycznych, czyli, w pewnym uproszczeniu, symulacji komputerowych badanych przez nas uktadéw. W
tym celu bedziemy rozwiazywac rézne formy tzw. réwnania Schrodingera, ktére pozwala na opisywanie
ruchu czastek w mikro§wiecie. Efekty kwantowe bedziemy uwzgledniaé tak w obliczeniach struktury intere-
sujacych nas czasteczek, tj. ruch elektronéw wokét jader atomowych, jak réwniez w symulacjach zderzen
czasteczek i ich reakcji chemicznych. Warto tutaj zwrdci¢ uwage, ze obliczenia takie wymagaja ogromnej
mocy obliczeniowej i w zwiazku z tym niezbgdne bedzie wykorzystanie odpowiedniego superkomputera — w
naszym przypadku bedzie to infrastruktura PLGrid. Projekt ten jest takze wyzwaniem od strony oprogramowa-
nia — w celu wykonania obliczen zaprogramujemy specjalne modularne §rodowisko obliczeniowe, ktére bedzie
wymiernym efektem tego projektu.



