Nr rejestracyjny: 2024/53/N/ST2/03814; Kierownik projektu: mgr Adam Mariusz Koza

Naukowcy dazg do lepszego zrozumienia budowy réznych czasteczek, ich oddzialywan oraz
wplywu roznych czynnikdw zewnetrznych na ich wiasciwosci. Badania prowadzone w
ultraniskich temperaturach to nowe podejscie do badania egzotycznych zjawisk w uktadach
atomowych i molekularnych. W temperaturach 1 K i nizszych falowa natura materii jest
nabiera na znaczeniu, a opis kwantowy staje si¢ konieczny. Do tej pory juz kilka nagrod
Nobla zostalo wreczonych za badania nad ultrazimng materig, w tym produkcje atomowego
kondensatu Bosego-Einsteina oraz opracowanie technik chlodzenia laserowego i
putapkowania. Czasteczki wieloatomowe stanowig wigksze wyzwanie w skutecznym
chlodzeniu i uwigzieniu niz atomy lub czasteczki dwuatomowe, poniewaz posiadaja
dodatkowe rotacyjne i wibracyjne stopnie swobody. Jedoczesnie ztozono$¢ ich budowy i
wzajemnych oddziatywan sprawil, Zze $wiat nauki dostrzegl zawarty w nich potencjat
badawczy. Zdolnos¢ do precyzyjnego kontroli kwantowej czasteczek wieloatomowych jest
narzedziem wielu interdyscyplinarnych projektow badawczych z zakresu symulacji i obliczen
kwantowych, badania mechanizméw reakcji chemicznych czy ultraprecyzyjnej spektroskopii.

W ramach projektu bedziemy wykorzystywac i rozwija¢ metody chemii kwantowej 1 fizyki
molekularnej. Doktadnie zbadamy budowg elektronowag wybranych uktadéw molekularnych
sktadajacych si¢ z atomow metali alkalicznych, ziem alkalicznych, lantanowcéw i
aktynowcow uktadu okresowego pierwiastkow. W ramach obliczen kwantowo-chemicznych
okreslimy potencjaly oddziatywan oraz wiasciwosci fizykochemiczne roznych stanow
elektronowych wybranych molekul. Pomoze to ustali¢, czy dana uktad moze by¢ schtodzony
rezimu miliKelwinéw. W kolejnym kroku zbadamy teoretycznie wrazliwo$¢ na bardzo
nieoczywiste efekty zachodzace w czasteczkach zwigzane z procesem tamania podstawowych
symetrii natury. Jednym z nich jest naruszenie tzw. symetrii CP. W efekcie, czastki
elementarne takie jak na przyklad natadowane ujemnie elektrony moga wykazywac istnienie
dipolowego momentu elektrycznego. Doglebne zrozumienie natury tych zjawisk bedzie miato
fundamentalne znacznie dla poznawania natury Wszechswiata 1 pelniejszego zrozumienie
procesu jego ewolucji.

Wielo§¢ kombinacji potaczen migdzy atomami jest zrodlem bogactwa w uktadach
wieloatomowych. Daje to solidne podstawy do twierdzenia, ze istnieje wcigz wiele
fascynujacych zjawisk do odkrycia w tych ukladach. Moga one przyczyni¢ do lepszego
zrozumienia otaczajgcego nas S$wiata, ale takze rozwoju wielu nowoczesnych technologii
opartych na teorii kwantowej. Zrealizowany projekt bedzie stanowit istotny wklad w
zrozumienie chemii oraz fizyki na najbardziej fundamentalnym poziomie. Ponadto bedzie
mogt by¢ zrédtem naukowej inspiracji do dalszych poszukiwan z zakresu fizyki poza
Modelem Standardowym np. wyjasnienia asymetrii stosunku materii do antymaterii we
Wszechswiecie.



