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Badania zderzen ci¢zkich molekul obserwowanych w kometach
Komety - Kapsuly czasu

Komety powstaly razem z naszym Uktadem Stonecznym. Te skaliste obiekty pokryte sa lodowa
otoczka zbudowang z zamrozonych czgsteczek. Gdy kometa zbliza si¢ do Stonca, jej lodowa powtoka
zaczyna si¢ rozpuszczac¢, powodujac sublimacje czasteczek. W ten sposob powstaje ogon komety,
zwany tez jej atmosferg. Badajac te czasteczki, znajdujace si¢ w ogonie komety, jesteSmy w stanie
okresli¢ warunki panujace podczas formowania si¢ planet naszego Ukltadu Stonecznego. Dzigki
lepszemu zrozumieniu ewolucji mtodego Uktadu Stonecznego mozemy probowaé odpowiedzie¢ na
pytania takie jak: jak powstato zycie na Ziemi? Jak wlasciwie uformowat si¢ nasz Uktad Stoneczny?
Jak szuka¢ zycia w kosmosie? Badania nad poczatkiem Uktadu Stonecznego prowadzimy poprzez
obserwacje astronomiczne. Jednakze, zeby, doktadnie opisa¢ obserwacje, potrzebujemy teoretycznego
modelu atmosfery komety. Wymaga to obliczen zderzen pomigdzy roéznymi czgsteczkami
wystepujacymi w atmosferze komet. Niestety, dla najczgéciej obserwowanych czasteczek, takich jak
siarkowodor (H,S), formaldehyd (H.CO) czy kwas mréwkowy (HCOOH), takie dane zderzeniowe nie
istniejg. Dlatego motywacja tego projektu jest dostarczenie pierwszych danych zderzeniowych
najczesciej obserwowanych czgsteczek w kometach: H,S, H;CO i HCOOH w zderzeniu z woda
(H20) i tlenkiem wegla (CO).

Analiza obserwacji

Komety naleza do nielicznych obiektow astronomicznych, ktore mozemy badac¢ in situ. Pomimo kilku
udanych misji, pozostajg one rzadkoscia, poniewaz kazda z nich jest niezwykle kosztowna i wymaga
bardzo dlugich przygotowan, jak i realizacji. Dlatego gldéwnym zrodlem informacji o molekutach w
kometach sa obserwacje astronomiczne. Wigkszo§¢ molekut odkrywana jest w zakresie podczerwieni
i radiowym, przy uzyciu takich teleskopow jak Atacama Large Millimeter Array (ALMA) czy James
Webb Space Telescope (JWST). W tym zakresie spektralnym obserwujemy przejscia rotacyjne i
wibracyjne. Dlatego w tym projekcie obliczenia dla H,S, H,CO i HCOOH skupig si¢ tylko na
przejsciach rotacyjnych.

Metodologia badan
Obecny brak danych zderzeniowych mozna wytlumaczy¢ ich ogromnym kosztem obliczeniowym.
Obliczenia zderzeniowe wymagajg ogromnych ilosci pamigci i czasu obliczeniowego. W dzisiejszych
czasach obserwujemy wyktadniczy wzrost mocy obliczeniowej. Jednak na dzien dzisiejszy obliczenia
zderzeniowe z wykorzystaniem dokladnej metody kwantowej sg nadal ograniczone do matych trzy-
/cztero-/atomowych czasteczek z lekkimi partnerami takimi jak H, He i Ho. W przypadku komet mamy
jednak do czynienia z bardziej zlozonymi czasteczkami i cigzszymi partnerami (H,O i CO). Zatem
zastosowanie metod kwantowych do obliczen tak ztozonych uktadéw jest niemozliwe. W 2018 roku
Jerome Loreau, Francois Lique i Alexandre Faure, zaproponowali wykorzystanie metody statystycznej
(SACM) w obliczeniach rozpraszania niereaktywnego. Zaleta tej metody jest znaczne obnizenie
kosztow obliczen. Zostala ona przetestowana na kilku uktadach a uzyskane wyniki zostaty poréwnane
z tymi uzyskanymi za pomoca doktadnych obliczen kwantowych. Okazuje si¢, ze dla niskich
temperatur (ktore wystepuja w kometach) zgodno$¢ pomiedzy tymi dwoma metodami jest bardzo
dobra. Uzywajac tej nowej metody, mozemy bada¢ znacznie bardziej ztozone uktady (jak te
interesujace dla komet), ktoére w przeciwnym razie bytyby niemozliwe do obliczenia. Dlatego tez
zastosuje nowa metode SACM do obliczen kolizyjnych ukladéw proponowanych w tym projekcie.

Spodziewane wyniki
Wyniki naszych obliczen zastosujemy do analizy obserwacji komet. Nowe wyniki pozwola po raz
pierwszy przeprowadzi¢ doktadng analiz¢ obserwacji i obliczy¢ doktadnie temperature, gestosci itp.
Analiza ta moze by¢ nadzwyczaj pomocna w rozwiazaniu niektérych zagadek dotyczacych
pierwotnych warunkow naszego Ukladu Slonecznego i pochodzenia zycia.



