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Nieadiabatyczna poprawka relatywistyczna w czasteczkach dwuelektronowych

Dzigki rozwojowi nowoczesnych technik pomiarowych precyzja z jaka wspéiczesna spektrosko-
pia powala okresli¢ energi¢ dysocjacji i energi¢ przejs¢ migdzy poziomami w czasteczce wodoru i
jej odmianach izotopowych przekroczyta prég 10~* cm~!. Tak precyzyjne pomiary sa juz czule na
drobne kwantowe efekty relatywistyczne i elektrodynamiczne. Aby zrozumie€ i opisac iloSciowo
pochodzenie tych efektéw konieczny jest rownolegly rozwdj metod teoretycznych wyjasniajacych
obserwowane zjawiska. Potrzeba wzajemnego dotrzymywania kroku przez teori¢ i eksperyment w
zakresie uzyskiwanej precyzji wynika réwniez z faktu, iz wiele parametréw atomowych i moleku-
larnych oraz statych fizycznych jest wyznaczana poprzez zestawienie wynikow pochodzacych z obu
tych dziedzin nauki. A wtedy, o koficowej precyzji wyniku decyduje sktadnik o nizszej precyzji.

Cel prowadzonych badari W przeciwienstwie do eksperymentu, na teoretyczny wynik energii dyso-
cjacji danego poziomu energetycznego czasteczki sktada si¢ kilka elementéw. Wsréd nich dominu-
jaca jest energia nierelatywistyczna, ktéra nalezy uzupetni¢ matymi poprawkami pochodzacymi od
kwantowych efektéw relatywistycznych i elektrodynamicznych. Niniejszy projekt poswigcony jest
poprawce relatywistycznej do poziomdéw rotacyjno-oscylacyjnych w lekkich czasteczkach dwuelek-
tronowych takich jak czasteczka wodoru 1 jej odmiany izotopowe czy kation wodorku helu. Cecha
charakterystyczna projektu jest skupienie si¢ na petnym uwzglednieniu wpltywu skoficzonej masy ja-
der atomowych na t¢ poprawke. W planowanych obliczeniach nie bedzie stosowane popularne przy-
blizenie Borna-Oppenheimera zwiazane z osobnym traktowaniem ruchu elektronéw i jader, dzigki
czemu precyzja obliczen tej poprawki wzro$nie nawet 10000 razy w stosunku do uzyskiwanej obec-
nie.

Zastosowana metoda badawcza Poprawka relatywistyczna bedzie wyznaczana jako wartoS¢ ocze-
kiwana hamiltonianu relatywistycznego. Aby skutecznie wykonac takie obliczenia, konieczne bedzie
znalezienie nowej, nie znanej dotad klasy catek. Temu zadaniu poSwigcona bedzie najtrudniejsza i
najbardziej czasochtonna czgs$¢ projektu. W dalszej czgsci badan zastosowane beda najdoktadniejsze
znane obecnie nieadiabatyczne wyktadnicze funkcje falowe. Dla uzyskania zamierzonych efektéw
konieczne bedzie postugiwanie si¢ macierzami o rozmiarach siegajacych pot miliona. Uzyskanie
planowanych wynikéw w rozsadnym czasie bedzie wymagato zastosowania zaawansowanych metod
programistycznych pozwalajacych na efektywne zréwnoleglenie obliczefi.

Wptyw spodziewanych rezultatow na rozwoj nauki  Otrzymane wyniki umozliwia praktycznie usu-
nigcie z catkowitego budzetu btedéw efektow relatywistycznych. Poréwnanie wynikéw teoretycz-
nych z eksperymentalnymi bedzie krytycznym testem teorii rozwijanej i stosowanej dla réznych ukla-
doéw molekularnych. Uzyskane wyniki mozna bedzie wykorzysta¢ do interpretacji, a nawet do ko-
rekty istniejacych wynikéw pochodzacych z ultra-precyzyjnych pomiaréw spektroskopowych, przy-
czyniajac si¢ takze do lepszego zrozumienia mechanizméw powstawania ksztattéw linii widmowych.
Co wigcej, realizacja niniejszego projektu bedzie silng motywacja do przeprowadzenia kolejnych
eksperymentow. Najdoktadniejsze rezultaty jakie kiedykolwiek uzyskano dla czasteczek dwuatomo-
wych, beda stuzyty jako wartosci referencyjne dla badari w réznych obszarach chemii i fizyki, a nawet
do poszukiwania nowych zjawisk wychodzacych poza Model Standardowy. Realizacja badan zapla-
nowanych w niniejszym projekcie, w zestawieniu z nowymi wynikami badan eksperymentalnych,
umozliwi w przyszto$ci wyznaczenie z wyzsza niz dostgpna dzisiaj precyzja szeregu wtasnosci mo-
lekularnych (np. elektrycznych czy magnetycznych). Proponowany projekt jest kamieniem milowym
w dlugofalowym planie zwigkszenia doktadnosSci przewidywarn teoretycznych dla czasteczki wodoru
1 innych czasteczek dwuelektronowych.



