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Najbardziej powszechng metodg badania molekut jest spektroskopia. Polega ona na oswietleniu
czasteczek Swiattem o rdznej dtugosci fali oraz obserwowaniu przy jakiej dtugosci fali molekuty
pochtaniajg sSwiatto, a kiedy je przepuszczajg. Zaleznos¢ absorbcji od dtugosci fali swiatta nazywa sie
widmem danej czasteczki. Okreslone grupy dtugosci fal s3 pochtaniane znacznie silniej niz inne — sg
to tak zwane linie widmowe. Analiza ich potozenia (jakie dtugosci fali swiatta sg pochtaniane?),
natezenia (jak duzo Swiatta zostato pochtoniete?) oraz ksztatt pozwalajg odtworzy¢ informacje o
strukturze wewnetrznej molekuty, jej ruchu i oddziatywaniu z otoczeniem. Zderzenia molekut z
innymi atomami albo molekutami majg istotny wptyw na ksztatt linii widmowych, mozemy zatem
analizowac efekty zderzeniowe dzieki obserwacji widm w laboratorium. Wycigganie odpowiednich
whnioskdw wymaga jednak poréwnania eksperymentéw z doktadnym modelem teoretycznym,
uwzgledniajacym zderzenia w mozliwie najbardziej realistyczny sposob.

Gtéwnym celem niniejszego projektu jest zatem opis teoretyczny zderzen molekularnych oraz
uwzglednienie ich obecnosci w teoretycznych modelach ksztattow linii widmowych. W Swiecie, ktéry
widzimy na co dzien, podczas zderzen sztywnych obiektow cate oddziatywanie odbywa sie podczas
ich kontaktu, nastepnie zazwyczaj odbijajg sie od siebie. Odpowiednikiem takiej sytuacji w swiecie
molekularnym jest tzw. model ,Kul Bilardowych”, w ktérym oddziatujg ze sobg tylko w chwili ich
»Zetkniecia”. Jest to jeden z najbardziej doktadnych, stosowanych wspétczesnie modeli zderzen. W
Swiecie rzeczywistym mozemy sobie jednak wyobrazi¢ inne sytuacje zderzen, np. dwdéch magnesow.
Z doswiadczenia wiemy, ze magnesy wplywaja na siebie wzajemnie polami magnetycznymi co
sprawia, ze czasami mogg ,,odbic¢ sie” od siebie bez dotykania sie. W innym przypadku, oddziatywanie
magnetyczne moze przyspieszy¢ moment zderzenia lub nawet sprawié, ze w jego wyniku potaczg sie
na state. W swiecie mikroskopowym, gdzie ksztatt i wielko$¢ czgsteczek nie sg dobrze zdefiniowane,
podobne oddziatywania na odlegtosc¢ grajg kluczowa role.

Istotg niniejszego projektu jest uwzglednienie przyciggania i odpychania molekut w opisie ich zderzen
(wykorzystamy do tego potencjat Lennarda-Jonnesa). Pozwoli nam to na dokfadniejszy opis ksztattow
linii widmowych i bardziej dogtebng analize ultra doktadnych wynikéw eksperymentalnych.

Doktadna numeryczna symulacja nawet pojedynczej linii widmowej jest bardzo wymagajgca i
czasochtonna. Polega ona na rozwigzaniu réwnania transportu-relaksacji opisujgcego ruch czasteczki,
oddziatywanie z otoczeniem oraz jej stany wewnetrzne. ZnalezliSmy prosty matematyczny sposéb
aby podac¢ rozwigzanie tego rédwnania, wykorzystujgc rozwiniecie w wielowymiarowy szereg. Poza
uzyskaniem jednego konkretnego rozwigzania tj. poznania wspétczynnika absorbcji dla konkretnej
linii i dtugosci fali, ta metoda pozwala w tatwy sposéb podac rozwigzania dla innych dtugosci fali aby
bezposrednio wysymulowa¢ catg linie widmowa, a nawet wykorzysta¢ to rozwigzanie do
modelowania ksztattéw zupetnie innych linii tej samej molekuty.

Realistyczne opisy zderzen molekularnych, wieksza doktadnosé¢ modeli ksztattéw linii widmowych
oraz metody przyspieszajgce obliczenia majg istotne znaczenie dla catej dziedziny spektroskopii
molekularnej. Analiza widm jest jedynym sposobem badania sktadu atmosfer odlegtych planet i
egzoplanet, jest rdwniez wykorzystywana w obserwacji atmosfery Ziemi, na przyktad pod katem
zmian klimatycznych, poprzez obserwacje stezenia dwutlenku wegla. Coraz dokfadniejsze badania
spektroskopowe pozwolg nam réwniez na zwiekszenie wiedzy na temat fundamentalnych
oddziatywan miedzy podstawowymi sktadnikami materii.



