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Kwantowe rozpraszanie optycznie wzbudzonych molekul tlenu
Od fizyki fundamentalnej do badan atmosferycznych

W ramach tego projektu wykorzystamy podstawowe prawa teorii kwantowej do obliczenia, jak
czasteczka tlenu zderza si¢ z czasteczkami azotu. Czasteczki azotu i tlenu sg gtownymi sktadnikami atmosfery
ziemskiej (azot stanowi 78% objetosci, a tlen 21%), dlatego wazne jest zbadanie efektow zderzeniowych dla
tych dwoch molekut. Najskuteczniejszym sposobem zbierania danych badawczych o atmosferze ziemskiej jest
zastosowanie zdalnych metod opartych na spektroskopii molekularnej, albo za pomoca misji satelitarnych,
albo platform naziemnych zbierajacych swiatto przechodzace przez atmosfere i dokonujacych szczegoétowej
analizy rejestrowanego $wiatla i jego sktadowych ktore zostaty pochtonigte przez czasteczki tworzace
atmosfere. Problem polega na tym, Ze sygnat spektroskopowy jest w duzej mierze zaburzony przez fakt, ze w
warunkach atmosferycznych czasteczki zderzajg si¢ ze sobg bardzo czesto. Dlatego, aby doktadnie
wywnioskowa¢ wlasciwosci atmosfery (temperatura, stgzenie i ci$nienie zalezne od potozenia) z sygnatow
spektroskopowych, nalezy bardzo dobrze zrozumie¢ procesy zderzeniowe. Ten projekt ma na celu rozwigzanie
tego problemu w przypadku tlenu czasteczkowego. Podejmiemy si¢ szczegdélowych obliczen kwantowych,
ktore pozwolg nam zrozumie¢ rézne zjawiska zderzeniowe i dostarczy¢ danych referencyjnych do badan
atmosferycznych. Rozwazymy przejécia w pasmie A tlenu — pasmo to dobrze nadaje si¢ do badan atmosfery,
poniewaz przejscia z tego pasma sg wystarczajaco silne, aby mozna je bylo doktadnie zarejestrowaé, ale nie
za silne, aby nie nasycic¢ sygnatu.

Drugim celem projektu jest wykorzystanie tych obliczen do badan podstawowych. Bedziemy nad nim
wspotpracowaé¢ z grupa eksperymentalng z National Institute of Standards & Technology (NIST),
Gaithersburg, USA. Potaczenie naszych w petni kwantowych obliczen ab initio efektow zderzeniowych dla
tlenu czasteczkowego (zaplanowanych w tym projekcie) i komplementarnych ultra-doktadnych widm
eksperymentalnych od partnera z NIST (zmierzonych przy uzyciu najnowoczesniejsze technik opartych na
wnekach optycznych o bardzo wysokiej finezji) dadza nam unikalng szans¢ do badania fizyki zderzen w skali
molekularnej.

Badania te beda polegaly gldwnie na wykorzystaniu zaawansowanych metod numerycznych do
rozwigzywania rownan teorii kwantowej do opisu zderzen molekularnych. W skali molekularnej zderzenia nie
mogg by¢ juz traktowane klasycznie, tak jak to intuicyjnie postrzegamy w codziennym do$wiadczeniu
makroskopowym, ale raczej nalezy je postrzegac jako w petni kwantowe zjawisko rozpraszania fal materii.
Do obliczen wykorzystamy klastry komputerowe (zlokalizowane w naszym Instytucie, instytutach naszych
partneréw z innych grup badawczych oraz powszechnie dostepnych osrodkach obliczeniowych).



