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Teoretyczna spektroskopia wysokiej doktadnosci dla elektronowych stanéw
wzbudzonych i zjonizowanych z powloki rdzenia

Elektrony w atomie lub czasteczce mozna podzieli¢ na dwie kategorie: elektrony rdzeniowe i elektrony
walencyjne. Elektrony rdzeniowe znajduja sie blisko jadra atomowego, w ciasno zwigzanych wewnetrznych
powlokach i nie uczestnicza w tworzeniu wigzan chemicznych. Natomiast elektrony walencyjne sa obecne
na zewnetrznych powlokach i odpowiadaja za tworzenie wigzan chemicznych oraz oddzialywania miedzy
czasteczkami.

Gdy wysokoenergetyczne fotony rentgenowskie (tj. promieniowanie X) oddziatuja z czasteczka, moga
wzbudzaé elektrony rdzeniowe, usuwajac je z wewnetrznych powlok. Proces ten lezy u podstaw réznych
technik spektroskopii rentgenowskiej, ktére umozliwiaja identyfikacje pierwiastkow, okreslenie ich stopni
utlenienia oraz badanie struktur czasteczek. Dzieki temu spektroskopia rentgenowska jest nie tylko skutecz-
nym narzedziem do badania podstawowych wtasciwosci materii, ale znajduje réwniez szerokie zastosowania
praktyczne, np. w analizie chemicznej czy diagnostyce medyczne;j.

Postepy w technikach eksperymentalnych w ostatnich kilkunastu latach, szczegélnie rozwéj laseréw opar-
tych na swobodnych elektronach, pozwolity na obserwacje niezwykle szczegdtowych zjawisk zwigzanych z
elektronami rdzeniowymi w atomach i czasteczkach. Przyktadowo, zmierzono z ogromnga dokltadnoscia jak
czasteczka jodku metylu CHsl rozpada sie pod wplywem intensywnego promieniowania rentgenowskiego.
Takie badania otwieraja droge do zrozumienia mechanizméw prowadzacych do uszkodzeri materiatéw bio-
logicznych wywotywanych promieniowaniem X. Aby w pelni wykorzystaé¢ potencjal takich obserwacji, nie-
zbedne sa zaawansowane narzedzia teoretyczne.

Celem tego projektu jest opracowanie nowych metod teoretycznych stuzgcych do doktadnego przewi-
dywania i interpretowania widm powstajacych w wyniku wzbudzen lub jonizacji elektronéw rdzeniowych.
Pozwoli to na lepsze zrozumienie, co dzieje sie¢ z atomami lub czasteczkami po usunieciu jednego lub wiecej
elektronéw rdzeniowych. W szczegélnosci planujemy szukaé odpowiedzi na nastepujace pytania:

e Jak oddzialywania miedzy elektronami walencyjnymi wplywaja na zachowanie czasteczek po usunie-
ciu elektronu z powtoki rdzenia?

e Jak wibracje czasteczki wpltywaja na ksztalt widm rentgenowskich?

e Jak najlepiej matematycznie opisaé¢ ruch swobodnych elektronéw emitowanych po uprzednim wzbu-
dzeniu elektronu rdzeniowego?

e Jakie czynniki decyduja o wzglednej wadze roznych procesow relaksacyjnych (takich jak dysocjacja
czasteczki lub emisja elektronéw Auger)?

Nasze metody modelowania widm beda opiera¢ sie wylacznie na fundamentalnych zasadach mechaniki
kwantowej. Planujemy wykorzysta¢ zaawansowane techniki matematyczne i obliczeniowe, takie jak metoda
rownan ruchu sprzezonych klasterow (EOM-CC). Metoda EOM-CC umozliwia modelowanie wtasciwosci
czasteczek w stanach wzbudzonych z duza doktadnoscia. Zamierzamy rozszerzy¢ te metode w taki sposob,
aby byla réwnie skuteczna w badaniach wtasnosci czasteczek po usunieciu elektronéw rdzeniowych.

Dodatkowo opracujemy optymalne metody opisu ruchu elektronéw emitowanych w procesach relaksacji,
takich jak rozpad Augera. Aby zrozumie¢ wpltyw ruchu jader atomowych na rozpad Augera, zamierzamy
zastosowa¢ nowoczesne techniki uczenia maszynowego. Dzieki temu bedziemy mogli przewidywaé, w jakim
stopniu ruchy wibracyjne czasteczek ksztaltuja widma wywolane absorpcja promieniowania rentgenow-
skiego.

Opracowane metody zostana wykorzystane do badania modelowych czasteczek, takich jak woda, dwu-
tlenek wegla, czy benzen. Umozliwi to lepsze zrozumienie kaskady proceséw molekularnych, ktore wywotuje
absorpcja wysokoenergetycznego promieniowania. Oczekujemy, ze nasze badania dostarcza nowych informa-
¢ji na temat zachowania czasteczek w ekstremalnych warunkach i znaczaco wspomogg interpretacje wynikow
do$wiadczalnych.



