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C. OMOWIENIE CELU NAUKOWEGO WW. PRAC I OSIAGNIETYCH WYNIKOW WRAZ Z
OMOWIENIEM ICH EWENTUALNEGO WYKORZYSTANIA

Zimne i ultrazimne ukiady ciesza sie obecnie ogromnym zainteresowaniem, poniewaz kwantowa
natura $wiata wyraznie manifestuje sie w ultraniskich temperaturach, czyli temperaturach ponizej
1 milikelwina, a badania nad uktadami tego typu daja nowy wglad w kwantowa teorie materii i od-
dzialywari materii ze Swiattem [1-3]. W tym kontekscie wszystkie dziesie¢ artykutéw [H1]-[H10],
ktére stanowia prezentowane osiagniecie, opisuje oddzialywania i zderzenia miedzy ultrazimnymi
atomami, jonami i czasteczkami, wraz z ich potencjalnymi zastosowaniami i implikacjami dla wspot-
czesnych prac eksperymentalnych. Dokladniej, artykuly [H1], [H5] i [H6] przedstawiaja potaczone
wyniki eksperymentalne i teoretyczne, w ktérych opracowana teoria kierowata i pomagata interpre-
towac prace eksperymentalne. Artykul [H4] jest propozycja teoretyczna majaca na celu dostarczenie
wskazowek dla trwajacych prac eksperymentalnych, natomiast artykuty [H2], [H3], [H7], [H8], [H9]
i [H10] proponuja i szczegétowo analizuja nowe ultrazimne uktady gotowe do wdrozenia w nowo-
czesnych eksperymentach w najblizszej przysztosci. W przedstawionych pracach szczegélna uwage
zwrocono na uwzglednienie mozliwosci eksperymentalnych i ograniczer technicznych.

Tematy prezentowanych artykutéw naktadaja sie na siebie i uzupetniaja na kilku poziomach, w
tym w stosowanych metodach teoretycznych, implementacjach fizycznych i implikacjach ekspery-
mentalnych, niemniej jednak mozna wyrézni¢ nastepujace cztery najwieksze kategorie:

e ultrazimne uklady jon-atom: [H4], [H5], [Hé], [H7], [H8], [HI],

e ultrazimne uklady czasteczkowe: [H3], [H4], [H7], [H8], [H10],

e kontrola kwantowa ultrazimnych uktadow: [H1], [H2], [H3], [H4], [H4], [H5], [H6], [H10],
e magnetycznie przestrajalne rezonanse Feshbacha: [H1], [H2], [H5], [H9].

Struktura tej czesci autoprezentacji jest nastepujaca. Rozdziat 1 to wprowadzenie do dziedziny
ultrazimnych atomoéw, jonéw i czasteczek. Rozdziat 2 opisuje metody teoretyczne stosowane w pre-
zentowanej serii artykutéw. Rozdzial 3 przedstawia wyniki artykutéw [H1]-[H10]. Ostatnia sekcja
4 podsumowuje prezentacje wynikow.

Dodatkowo zachecam czytelnika do zapoznania sie z artykutem przegladowym pod tytutem Cold
hybrid ion-atom systems [O1], ktéry obejmuje znaczna cze$¢ metod teoretycznych i uktadow stosowa-
nych i prezentowanych w artykutach [H1]-[H10]. Artykut ten, zaakceptowany do publikacji w Re-
views of Modern Physics, zostat przygotowany pod moim nadzorem i z moim dominujacym wkladem.

1. Wstep do ultrazimnych atomoéw, jonéw i czasteczek

Rozwdj technik laserowych i metod chtodzenia doprowadzit do narodzin i wielu sukcesow dzie-
dziny zimnej i ultrazimnej materii w ostatnich dziesiecioleciach [4, 5]. Ultrazimne gazy sa idealnymi
ukladami do inzynierii wysoce nietrywialnych stanéw materii, a tym samym do symulacji kwanto-
wych i pomiaréw precyzyjnych, poniewaz pozwalaja na przygotowanie, manipulowanie i mierzenie
z wielka doktadnoscia silnie oddziatujacych uktadéw kwantowych [6-9]. Po wielu spektakularnych
sukcesach w badaniach nad ultrazimnymi atomami spolecznos¢ naukowa zwrdcita ostatnio uwa-
ge na badania nad ultrazimnymi czasteczkami, atomami Rydberga, jonami oraz ich mieszaninami
z ultrazimnymi atomami. Takie mieszaniny maja bogatsza strukture wewnetrzna w por6wnaniu z
atomami, co pozwala mie¢ nadzieje na ich nowe ekscytujace zastosowania [10-12].

Ultrazimne putapkowane atomy i polarne czasteczki sa fascynujacymi i uzytecznymi ukladami,
ktorych oddziatywania, strukture i geometrie mozna potencjalnie kontrolowa¢ w szerokim zakre-
sie parametrow. Mozna je wykorzysta¢ do symulacji wielu zjawisk kwantowych istotnych dla fizyki
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materii skondensowanej, nasladujac zachowanie interesujacych uktadéw. Pierwsze symulacje kwan-
towe podstawowych zjawisk kwantowych z ultrazimnymi atomami w sieciach optycznych zostaty
juz zademonstrowane [8, 13-16]. Zaproponowano rowniez ultrazimne polarne czasteczki w sieciach
optycznych w celu realizacji dipolowych faz kwantowych [17] i modeli spinowych [18], symulacji
fizyki materii skondensowanej [8] lub kwaziczastek [19], implementacji obliczen kwantowych [20],
pomiaréw precyzyjnych [21, 22] i wiele innych [10]. Produkcja ultrazimnych gazow czasteczkowych
o duzej gestosci [23-28] pozwolila na realizacje przetomowych eksperymentéw nad kontrolowalny-
mi reakcjami chemicznymi [29-32]. Ogranicznenie wymiarowosci ultrazimnego gazu czasteczkowe-
go [33] i obserwacja dipolowych oddziatywan wymiennych miedzy czasteczkami polarnymi ogra-
niczonymi siecia [34] otworzyly droge do symulacji kwantowych egzotycznych faz kwantowych i
innych zjawisk fizyki kwantowej wielu ciat.

Putapkowane jony atomowe sa wysoce kontrolowalnymi uktadami z silnymi oddziatywaniami,
a zatem znajduja wiele zastosowan, na przyktad w pomiarach precyzyjnych, symulacjach kwanto-
wych, obliczeniach kwantowych i metrologii kwantowej [35-37]. Rozw6j metod chtodzenia lasero-
wego putapkowanych jonéw atomowych do stanu podstawowego [38] otworzyt droge do przetomo-
wych eksperymentéw pozwalajacych na pomiary i manipulacje poszczegolnymi uktadami kwanto-
wymi. Teoretyczna propozycja Ignacio Ciraca i Petera Zollera z 1995 r. pokazata, ze komputer kwan-
towy moze zosta¢ zaimplementowany przy uzyciu zimnych jonéw atomowych ztapanych w liniowej
putapce jonowej i oddziatujacych z wiazkami laserowymi [39]. Ta propozycja przyspieszyta badania
nad schtodzonymi laserowo pulapkowanymi jonami atomowymi. Przy ich pomocy zrealizowano sy-
mulacje kwantowe podstawowej bramki logiki kwantowej [40], bramki Ciraca-Zollera [41], stan6éw
splatanych [42], réwnania Diraca [43], otwartych uktadow kwantowych [44], algorytmu Deutsch—
Jozsa [45], kwantowej korekcji bledéw [46], skalowalnego algorytmu Shora[47], czy uniwersalnego
cyfrowego symulatora [48].

Atom wzbudzony do stanu Rydberga ma ogromna elektryczna dipolowa polaryzowalnos¢ (~ n’,
gdzie n jest gléwna liczba kwantowa) ze wzgledu na stabe wiazanie i bardzo duzy rozmiar (~ n?) or-
bitalu elektronu Rydberga [49]. Ta ogromna polaryzowalnoé¢ powoduje bardzo silne oddziatywania
miedzyatomowe typu van der Waalsa lub dipol-dipol migdzy dwoma atomami wzbudzonymi do
stanéw Rydberga. Te bardzo silne oddziatywania mozna wykorzysta¢ do kontrolowania ultrazim-
nych zderzen miedzy atomami. Na przykiad pierwsze szybkie bramki kwantowe dla neutralnych
atoméw zaproponowano przy uzyciu tej techniki [50]. Silne i dalekozasiegowe oddziatywania mie-
dzy atomami w stanie Rydberga, przesuwajac poziomy energetycznych, skutkuja rowniez innym
ogélnym zjawiskiem blokady wzbudzen Rydberga, ktéra thumi mozliwos¢ wybudzenia dwoch po-
bliskich atoméw w tym samym czasie [51, 52]. Dlatego atomowe ukiady Rydberga znajduja wiele za-
stosowan w manipulowaniu stanami fotonéw w zespotach atomowych [53], a takze w symulacjach
kwantowych fizyki wielu cial [54] i obliczeniach kwantowych [55]. Zrealizowano réwniez pierw-
sze symulatory kwantowe oparte na wzbudzeniach Rydberga w ukiadach zbudowanych atom po
atomie [56, 57]. Innym interesujacym kierunkiem badawczym jest tworzenie czasteczek Rydberga o
bardzo duzym rozmiarze [58, 59]. Zatem kwantowe mieszaniny atoméw z atomami Rydberga maja
bardzo interesujaca i zréznicowana nature.

W ostatnim czasie hybrydowe ukiady schfodzonych laserowo putapkowanych jonow i ultrazim-
nych atoméw potaczonych w jednym uktadzie doswiadczalnym staty sie nowa platforma dla badan
podstawowych w dziedzinie fizyki i chemii kwantowej [60]. Uktady te tacza najlepsze cechy dwoch
dobrze ugruntowanych pél: putapkowanych jonéw [38] i ultrazimnych atomoéw [7]. Jon moze zo-
sta¢ uwieziony w putapce Paula, ale minimalna mozliwa energia zderzer jon-atom w tej putapce
jest ograniczona do kilku uK przez mikroruch indukowany przez czestotliwos¢ radiowa [61, 62].
Na szczeécie opracowano takze putapki dipolowe na jony, otwierajac droge do jeszcze zimniejszych
ukladéw jon-atom [63-65]. Ich potencjalne zastosowania rozciagaja sie od kontrolowanych ultrazim-



nych zderzen i reakcji chemicznych [66-69], po symulacje kwantowe fizyki ciala statego [70, 71] i
obliczenia kwantowe [72]. Zimne jony molekularne moga by¢ tworzone z zimnych mieszanin jonéw
atomowych i atoméw [O4] lub moga by¢ schtadzane od temperatury pokojowej za pomoca lase-
ra, gazu buforowego lub wspétchtodzenia [73-75]. Potencjalne zastosowania jonéw molekularnych
obejmuja precyzyjne pomiary [76, 77], zimna chemie kontrolowalna [78, 79] oraz nowe symulacje
kwantowe. Niedawno rozpoczeto realizacje pierwszych eksperymentéw laczacych proste dwuato-
mowe jony molekularne z ultrazimnymi atomami.

2. Metodologia badan

Badania, ktore stanowia prezentowane osiagniecie, miaty na celu opracowanie nowych koncep-
cji, metod i narzedzi do badan teoretycznych i eksperymentalnych ultrazimnych mieszanin kwanto-
wych atoméw, jonéw i czasteczek - ukltad 6w, ktore sa interesujace z fundamentalnego punktu widze-
nia, ale niezbyt dobrze zbadane. Aby osiagna¢ planowane cele, wykorzystaliémy najnowoczesniejsze
metody fizyki molekularnej i chemii kwantowej, a takze opracowaliSmy nowe programy, modele i
metody teoretyczne, gdy bylo to potrzebne.

Krzywe energii potencjalnej, dipolowe elektryczne momenty przejScia i elementy macierzy sprze-
zenia spin-orbita dla wybranych uktadéw czasteczkowych obliczono przy uzyciu najnowoczesniej-
szych metod ab initio chemii kwantowej, uwzgledniajacych zaréwno statyczna, jak i dynamiczna
energie korelacji i efekty relatywistyczny [80, 81]. Aby zbada¢ strukture elektronowa zamknieto-
powlokowych jak réwniez wysoko-spinowych otwarto-powtokowych uktadéw w stanie podstawo-
wym, wykorzystalismy metode sprzezonych klasteréw ograniczona do pojedynczych, podwojnych
i nieiteracyjnych potréjnych wzbudzen, CCSD(T) [82, 83]. Dipolowe elektryczne momenty przejscia
obliczono réwniez przy uzyciu metod sprzezonych klasteréw, jesli to mozliwe, np. stosujac teorie
odpowiedzi liniowej [81]. We wszystkich innych przypadkach, zwlaszcza dla elektrycznych dipolo-
wych momentéw przejscia i elementéw macierzy sprzezenia spin-orbita, zastosowaliSmy wielore-
ferencyjna metode oddzialywania konfiguracji ograniczona do pojedynczych i podwéjnych wzbu-
dzeri, MR-CISD [84]. Obliczenia struktury elektronowej wykonano za pomoca pakietu programow
do obliczen ab initio MOLPRO [85].

Energie oddzialywania uzyskano za pomoca metody supermolekularnej z btedem superpozycji
bazy skorygowanym za pomoca korekcji przeciwwagi [86] Va1 = Eais — Ea — Ej, gdzie Eayp
oznacza catkowita energie oddziatujacego kompleksu, a £ i Ep sa catkowitymi energiami mono-
meréw obliczonymi w bazie dimeru. We wszystkich obliczeniach uzywaliémy duzych baz i du-
zych przestrzeni aktywnych, a wyniki byty ekstrapolowane do granicy bazy zupetnej, jesli byto to
mozliwe. Lekkie atomy zostaly opisane za pomoca rozszerzonych baz Dunninga (aug-cc-pVnZ) z n
miedzy 3 a 5. Inne atomy metali alkalicznych i metali ziem alkalicznych zostaly opisane z matymi
relatywistycznymi pseudopotencjatami (ECP), aby zastapic¢ elektrony wewnetrznych powtok [87].
Traktowaliémy wiec ciezkie atomy metali alkalicznych i metali ziem alkalicznych jako ukfady od-
powiednio 9 i 10 elektronow. Zostaly one opisane za pomoca baz uzyskanych uzywajac baz zasu-
gerowanych przez autoréw pseudopotencjatéw, ale powiekszonych i zoptymalizowanych przez nas
w poprzednich projektach [014, 010, O8, O7]. Skalarne efekty relatywistyczne na ciezkich atomach
zostaly uwzglednione przez zastosowane pseudopotencjaly. Zastosowanie pseudopotencjatow po-
zwolito nam na uzycie wiekszych baz do opisania elektronéw walencyjnych i modelowania gestosci
elektronéw na powlokach wewnetrznych tak doktadnie, jak wysokiej jakosci obliczenia atomowe
zastosowane do dopasowania pseudopotencjatéw. We wszystkich obliczeniach wykorzystano pseu-
dopotencjaty z biblioteki rozwijanej w Stuttgarcie [87].

Dalekozasiegowe wspdtczynniki oddzialywania, ktore sa szczeg6lnie istotne dla zimnej fizyki
i chemii, uzyskano wykorzystuja¢ rachunek zaburzen [88]. Potencjat oddziatywania miedzy jonem
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atomowym a atomem w elektronowym stanie podstawowym bez orbitalnego momentu pedu, na
duzych odleglosciach miedzyatomowych R, zadany jest przez
3 ciind N C(i).nd C{;iisp

RT RS RS o

V(R) =

gdzie wiodace dalekozasiegowe wspotczynniki oddziatywania indukeyjnego to O = 2o 1
Cind = 12 Baom, gdzie aarom jest statyczna polaryzowalnoscia dipolowa atomu, ¢ jest tadunkiem
jonu i Baem to statyczna elektryczna polaryzowalnos¢ kwadrupolowa atomu. Wiodacym dalekoza-
siegowym wspotczynnikiem oddziatywania dyspersyjnego jest 03 P = 3 [ Gjon(iw) Gatom (iw)dw,
gdzie (atom/jon(iw) to polaryzowalnos¢ dynamiczna atomu/jonu od czestotliwosci urojonej. Jesli
atom ma bardziej ztozona strukture i ma niezerowy orbitalny moment pedu, to w réwnaniu (2) poja-
wiaja sie dodatkowe cztony, takie jak —C§™'/ R i —~C§"™'/ R, ktore opisuja oddziatywanie fadunek-
kwadrupol i fadunek-heksadekapol, odpowiednio [89]. Dwa wiodace cztony potencjatu oddzialy-
wania dalekozasiegowego miedzy dwuatomowym jonem molekularnym a atomem wynosza

ind C."_i“d
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gdzie G = 24 atomqdjon, gdzie djon jest momentem dipolowym jonu molekularnego.

Statyczne elektryczne wlasciwosci monomeréw obliczono metoda skoriczonych pol w potaczeniu
z odpowiednimi metodami kwantowo-chemicznymi. Dynamiczne polaryzowalnosci przy urojonej
czestotliwosci zostaty zaczerpniete z poprzednich doktadnych obliczert atomowych (np. z Ref. [90]
dla atoméw metali alkalicznych i metali ziem alkalicznych) lub uzyskane przy uzyciu propagatora
polaryzacji w ramach metody sprzezonych klasterow [91, 92] dla uktadéw o zamknietej powloce i
formalizmu sumy po stanach dla uktadéw otwarto-powlokowych.

Dynamika ruchu jader dwoch zderzajacych sig atoméw zostata opisana przez rozwiazanie row-
nania Schrédingera z odpowiednim hamiltonianem. Og6lny hamiltonian opisujacy wzgledny ruch
atomu A i atom B ma postac [O4, O5]

n1 d? 2 \ .
i s —— Vs(R)|S, Ms){(S, Ms| + V**(R o= .
2;:-RrIR2R+2ﬂR2+S§% s(R)|S, Ms)(S, Mg| + V*(R) + Ha + Hp, 3)

=
gdzie y jest masa zredukowana, R jest odlegtoscia miedzyjadrowa, [ jest operatorem rotacyjnego mo-
mentu pedu i Vs(R) to krzywa energii potencjalnej dla stanu z catkowitym spinem elektronowym 5.
V'**( R) opisuje dipolowe oddziatywanie spin-spin odpowiedzialne za relaksacje dipolowa [93]. Ato-
mowe hamiltoniany, i (j = A, B), w tym oddzialywania Zeemana i nadsubtelne, zadane sa przez

.

Hj — C_};J . SJ + (Qe,ugg_)z + glj;af\r?j_z) B 4)

gdzie 8, i 1; to operatory elektronowego i jadrowego spinu, ¢; jest stala sprzezenia nadsubtelnego,
ge,j to elektronowe i jadrowe czynniki g, a 15,y to magnetony Bohra i jadrowy.

Zwiazane stany ro-wibracyjne dla hamiltonianu z réwnania (3) obliczono przy uzyciu dokfadnej
diagonalizacji z dyskretna reprezentacja odlegtosci miedzyatomowych na siatce Fouriera z adapto-
wanym rozmiarem kroku [94-96] wraz ze spinowymi i katowymi stopnia swobody reprezentowa-
nymi we wlasciwie symetryzowanej bazie harmonik sferycznych. Obliczone stany wiasne wykorzy-
stano do otrzymania czynnikéw Francka-Condona i wspétczynnikéw Einsteina.

Stany i wlasciwosci rozproszeniowe zostaly obliczone przy uzyciu kodu napisanego w Fortra-
nie 95. Catkowite rozproszeniowe funkcje falowe zostaty skonstruowane w bazie iloczynowej, zakla-
dajac zachowanie rzutu catkowitego momentu pedu. Zrealizowano obliczenia nieadiabatyczne (poza
przyblizeniem Borna-Oppenheimera) dla kilku stanéw elektronowych sprzezonych przez strukture
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nadsubtelna. Uzytymi funkcjami bazy byty iloczyny stanéw wiasnych zwiazane z réznymi momen-
tami pedu obecnymi w ukladzie (rotacyjnym, jadrowym, spinowy). Sprzezone réwnania rézniczko-
we zostaly rozwiazane przy uzyciu znormalizowanego propagatora Numerova [97] ze zmiennym
krokiem. Stosunki funkgji falowej propagowano do duzych odlegtosci miedzyczasteczkowych, prze-
ksztatcano do bazy diagonalnej, i obliczano macierze K i S poprzez nalozenie odpowiednich rozpro-
szeniowych warunkéw brzegowych z uzyciem funkcji Bessela. Dtugosci rozpraszania, elastycznie,
nieelastyczne i reaktywne przekroje czynne zostaty uzyskane z macierzy S.

Ewolucja w czasie dla hamiltonian6w niezaleznych od czasu zostala zrealizowana przez propa-
gacje w bazie stanéw wlasnych uzyskanych w doktadnej diagonalizacji. Ewolucja w czasie dla zalez-
nych od czasu hamiltonianéw z zaleZznymi od czasu polami zewnetrznymi byta badana za pomoca
operatora podziatu i propagatora Czebyszewa [98].

3. Opis uzyskanych wynikow
Rezonanse Feshbacha w mieszaninach bozonowo-bozonowych potasu

Magnetycznie przestrajalne rezonanse Fe-

shbacha sa uniwersalnym i uzytecznym na- 6
rzedziem do kontrolowania wiasciwosci zde- £ 4 '_= i, —— *e®s
rzeniowych w ultrazimnych gazach kwanto- = L g L f
wych [99, 100]. W ciagu ostatnich 20 lat umozli- = *f . ¢
wily one badanie bogactwa zjawisk kilku- i wie- 8 . A , LA, ki
lociatowych. Kluczowe przyktady obejmuja ma- ~ G p T O i hapagily  palatathy
gnetoasocjacje ultrazimnych czasteczek Feshba- 2 4| ' %
cha [101], obserwacje stanéw Efimova [102] oraz 22 o \ 4
badanie uktadéw silnie oddziatujacych, ktérych A
najlepszym przykladem sa gazy oddziatujace Pl ' ' ' J l ' '
unitarnie [103]. __200f

W artykule [H1], we wspélpracy z grupa %.: of
eksperymentalna prof. dr. Letici Tarruell z Insty- :ig‘;:
tutu Fotoniki w Barcelonie, przeprowadzilismy 5075 5100 5125 57150 5175 5200 5225 5250

wszechstronne eksperymentalne i teoretyczne
badania wiasciwosci ultrazimnego rozprasza-
nia réznych mieszanin bozonowo-bozonowych
potasu. Znalezli$my 20 wczesniej nie obserwo-
wanych rezonanséw Feshbacha w mieszaninie
KK i potwierdzilismy wazno$¢ potencja-
t6w modelowych zaproponowanych wczesniej
dla tej kombinacji izotopowej [104]. Przykia-
dowe poréwnanie uzyskanych wynikéw do-
$wiadczalnych i teoretycznych przedstawiono
na Rys. 1. Na poziomie doktadnosci ekspery-
mentu i teorii stanowilo to test poprawnosci
przyblizenia Borna-Oppenheimera dla zderzeri
atoméw potasu. Dla 'K zidentyfikowalismy

Magnetic Field (G)

Rysunek 1: Rezonanse Feshbacha dla zderzen w ka-
natach |1, 1) + |1,—1) oraz |1,0) + |1, —-1). GOrny i
srodkowy panel: obserwowane eksperymentalnie stra-
ty atoméw dla stanéw |1. —1) (czerwone koétka) i [1.0)
(niebieskie trojkaty). Linia ciagla jest empirycznym do-
pasowaniem Gaussa uzywanym do wyodrebniania po-
zycji rezonanséw. Panel dolny: diugosci rozpraszania
dla |1,—1) +|1. —1) (linia ciagta) i |1, —1) + |1, 0) (linia
przerywana) przewidywane wedtug naszych obliczen
CC. Dhugo$é rozpraszania dla |1.0) + [1,0) nie zmienia
sie w tym zakresie pola magnetycznego i pozostaje bli-
sko wartosci tha ~ 65ag. Z artykutu [H1].

nowy miedzystanowy rezonans Feshbacha, ktéry daje dostep do dwusktadnikowych gazéw bozono-
wych z odpychajacymi oddzialywaniami wewnatrzstanowymi i przestrajalnymi miedzystanowymi.
Dla atoméw ‘'K zmierzyliémy energie wiazania stanu molekularnego odpowiedzialnego za mie-
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Rysunek 2: Poziomy energii nadsubtelnej dla mieszanin atoméw (a) '"?Eu+Li, (b) '**Eu+*"Rb, oraz
(c) ¥3Eu+51Eu z rzutem catkowitego momentu pedu Mix = 0 jako funkcja pola magnetycznego. Czarne
linie pokazuja progi atomowe, podczas gdy kolorowe linie odpowiadaja progresji ostatnich trzech najstabiej
zwiazanych wibracyjnych pozioméw molekularnych dla nieskoriczenie duzych i ujemnych dtugosci rozpra-
szania. Z artykutu [H2].

dzystanowy rezonans Feshbacha na ~ 114 G [105]. Laczac obserwacje eksperymentalne, obliczenia
kwantowe i modele analityczne, przedstawiliémy precyzyjna charakterystyke parametréw rezonan-
su, w tym site rezonansu i parametr efektywnego zakresu.

23 rezonanse Feshbacha scharakteryzowane w tej pracy mozna wykorzysta¢ do ulepszenia mo-
delowego potencjatu oddzialywania pomiedzy atomami potasu. Takie wysitki powinny obejmowac
réwniez wyniki dla rezonanséw w °K [106], *'K [107] oraz ‘’K-*'K [108], ktére zostaly zlokalizo-
wane w ostatnich latach, oraz najnowsze pomiary dla gazéw jednoskladnikowych **K [109, 110].
Ponadto dostrajalnos¢ dlugosci rozpraszania dostepna w mieszaninach bozonowo-bozonowych po-
tasu otwiera bogactwo mozliwosci dla przysztych badan. Mieszanina *'K-*'K umozliwia realizacje
tréjsktadnikowych gazéw Bosego z przestrajalnymi oddzialywaniami, w ktérych przewidziano po-
larony magnetyczne [111]. W obecnosci koherentnego sprzezenia, rezonans miedzystanowy w 'K
dobrze nadaje sie do badania przejscia fazowego paramagnetyczno-ferromagnetycznego i do kontro-
li oddziatywan w eksperymentach z polami syntetycznymi w wymiarach syntetycznych [112-114].
Wreszcie rezonans miedzystanowy w *°K stanowi idealny ukiad do obserwacji polaronéw bozo-
nowych w silnie oddziatujacym rezimie [105]. Przedstawione badania rezonanséw Feshbacha byty
niezbedne dla eksperymentalnej realizacji kwantowych kropel w mieszaninie kondensatéw Bosego-
Einsteina w grupie prof. dr Tarruell [115, 116].

Rezonanse Feshbacha w ultrazimnych gazach atoméw Eu oraz mieszaninach Eu i atoméw metali
alkalicznych

Magnetycznych rezonanséw Feshbacha mozna oczekiwa¢ miedzy dowolnymi atomami o otwar-
tej powloce, ale pierwsze zastosowania dotyczyly ultrazimnych atoméw metali alkalicznych [117].
Niemniej jednak zaobserwowano je takze w eksperymentach z ultrazimnymi atomami Cr [118-122],
a ostatnio z ultrazimnymi atomami Er i Dy [123-129]. Szczegdlnie interesujace sa gazy ultrazimne
atomow dipolowych, poniewaz dzieki nim mozna uzyska¢ bogata fizyke réznych faz kwantowych
i modeli spinowych [130, 131]. Dlatego atomy w ztozonych stanach elektronowych z duzymi spino-
wymi i orbitalnymi elektronowymi momentami pedu, takie jak Er i Dy, zostaty schtodzone do niskich
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i bardzo niskich temperatur. Olbrzymie sukcesy osiagnieto juz dzieki tym atomom, aby wspomniec
tylko o obserwacjach chaosu kwantowego w ultrazimnych zderzeniach [132] deformacji powierzchni
Fermiego [133], kropel kwantowych [134], niestabilnosci Rosensweiga [135] i rozszerzonego mode-
le Bosego-Hubbarda [136]. Dynamika spinowa domieszek w fazni silnie magnetycznych atoméw i
fizyka magnetycznego polaronu[111, 137] w takich uktadach wciaz czekaja na realizacje.

Atomy Dy i Er sa doskonatymi uktadami do badan opartych na silnych oddziatywaniach dipo-
lowych, niemniej jednak ich bardzo bogate, geste i chaotyczne widma magnetycznych rezonansow
Feshbacha, ktérych nie mozna unikna¢ [129], moga ograniczy¢ zastosowania oparte na precyzyjnej
kontroli wewnetrznych stopni swobody, takie jak magnetoasocjacja, stabilizacja optyczna do stanow
silnie zwiazanych lub badania fizyki polaronéw magnetycznych. Zastosowanie ultrazimnych ato-
moéw Eu moze przynie$é rozwiazanie tego problemu.

Dlatego w artykule [H2] zbadalismy ultrazimne zderzenia z udziatem atoméw Eu jako kolejny
przyklad lantanowca do realizacji i zastosowania atomowych i molekularnych gazéw dipolowych w
kwantowej fizyce wielu ciat. ZbadaliSmy przestrajalne magnetycznie rezonanse Feshbacha miedzy
ultrazimnymi atomami europu oraz miedzy europem a atomami metali alkalicznymi za pomoca wie-
lokanatowych kwantowych obliczen rozproszeniowych. Dla ultrazimnych gazéw atoméw europu
rozwazaliémy zaréwno homojadrowe "**Eu+!>*Eu i heterojadrowe '*'Eu+'"?Eu uklady. Obliczenia
dla mieszanin europu i atoméw metali alkalicznych przeprowadzono dla prototypowych uktadéw
153Ey+4"Rb oraz '*Eu+"Li. Widmo pozioméw struktury nadsubtelnej dla tych mieszanin przedsta-
wiono na Rys. 2. Przeanalizowali$my mozliwos¢ kontroli wasciwosci rozproszeniowych, obserwacji
kwantowego zachowania chaotycznego i magnetoasocjacji w ultrazimne czasteczki polarne i para-
magnetyczne. Pokazaliémy, ze mozna oczekiwac przydatnych rezonanséw przy eksperymentalnie
dostepnych natezeniach pola magnetycznego ponizej 1000G dla wszystkich badanych kombinadji
atomowych. W przypadku mieszanin atoméw Eu spodziewane jest bogate spektrum rezonans6w w
wyniku wspétzawodnictwa miedzy stosunkowo stabym krétkozasiegowym spinowym oddziatywa-
niem wymiennym a silnym diugozasiegowym magnetycznym oddziatywaniem dipolowym, gdzie
oddzialywanie dipolowe indukuje mierzalne rezonanse. Mozna oczekiwa¢ duzej gestosci rezonan-
s6w przy natezeniu pola magnetycznego ponizej 200 G bez wyraZznych znamion chaosu kwantowe-
go. Niniejsze wyniki moga by¢ przydatne do realizacji i zastosowania atomowych i molekularnych
kwantowych gazéw dipolowych opartych na atomach europu w fizyce wielu ciat.

Dwie oddzialujace ultrazimne czasteczki w jednowymiarowej pulapce harmonicznej

W ostatnim czasie deterministyczne przygotowanie przestrajalnych uktadéw kilku fermionow
z catkowita kontrola nad liczba czastek i ich stanem kwantowym stalo sie mozliwe [138], otwiera-
jac droge do kwantowych symulagji silnie skorelowanych uktadéw kilku cial. Fermionizacja dwéch
rozréznialnych fermionéw [139], tworzenie morza Fermiego [140], parowanie w uktadach kilku fer-
mionéw [141], antyferromagnetyczny tanicuch Heisenberga [142], czy dwa fermiony [143] lub bo-
zony [144, 145] w podwdjnej studni zostaly eksperymentalnie zbadane w 1D. Z drugiej strony, zre-
alizowano réwniez tworzenie atom po atomie jedno- i dwuwymiarowych macierzy zimnych ato-
mow [56, 57]. W ten sposob produkcja w pelni kontrolowalnej syntetycznej materii kwantowej moze
zostaé osiagnieta przy uzyciu zaréwno podejscia top-down, jak i bottom-up.

Mozliwosci eksperymentalne zapoczatkowaty intensywne badania teoretyczne nad uktadami kil-
ku atomoéw. Ultrazimne czasteczki maja znacznie bogatsza strukture wewnetrzna w poréwnaniu z
atomami [10]. Obejmuje to poziomy rotacyjne i wibracyjne wraz z mozliwym trwatym elektrycz-
nym momentem dipolowym. Niedawno podjeto pierwszy krok w kierunku otrzymywani ukla-
déw czasteczkowych sktadanych atom po atomie [146] i zastosowano pesety optyczne do sktadania
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i kontrolowania pojedynczych czasteczek [147].
Wszystkie powyzZsze osiagnigcia toruja droge do
realizacji i zastosowania molekularnych symu-
latoréw kwantowych budowanych czasteczka
po czasteczce.

W artykule [H3] zbadalismy fundamental-
ny element konstrukcyjny takiego symulatora,
czyli dwie oddzialujace ze soba czasteczki po-
larne uwiezione w jednowymiarowym poten-
cjale harmonicznym (patrz Rys. 3). W naszym
modelu opisaliémy czasteczki jako rozréznial-
ne kwantowe rotatory sztywne, ktére oddzia-
tuja w jednowymiarowej putapce harmonicznej
poprzez wielokanatowy dwuciatowy potencjat
kontaktowy, uwzgledniajacy krotkozasiegowe
izotropowe i anizotropowe oddzialywania mie-
dzyczasteczkowe. Szczegdtowo przeanalizowa-
lismy wtasciwosci takich uktadow, w tym wza-
jemne oddzialywanie molekularnej struktury
rotacyjnej, oddziatywan anizotropowych, sprze-
zenia spin-rotacja, zewnetrznych pol elektrycz-
nego i magnetycznego oraz potencjalu putap-
kowania harmonicznego. Widma energii i stany
wlasne obliczono za pomoca doktadnej diago-
nalizacji. Starannie zastosowaliSmy kilka przy-
blizen potrzebnych do uproszczenia obliczen
oraz oddzielenia wplywu i znaczenia réznych
cech struktury molekularnej i oddzialywar mie-
dzyczasteczkowych na dynamike uktadu. Zba-
daliémy wtasciwosci takiego ukladu w szero-
kim zakresie parametréow uktadu i natezenia pol
zewnetrznych. Nasze obliczenia mozna trakto-
waé jako model mikroskopowy dla oddziaty-
wan na oczku wielokanatowego molekularnego
hamiltonianu Hubbarda [148-150], ktére moga
dostarczy¢ parametrow dla efektywnych wielo-

(a)

(b) n=2

n=1

energy / B
s .

n=0

Rysunek 3: Schematyczne przedstawienie badanego
uktadu i jego cech: (a) Ilustracja dwéch dwuatomo-
wych czasteczek polarnych w putapce 1D w zewnetrz-
nych polach elektrycznm £ i magnetycznym B. (b)
Widmo energii rotacyjnej czasteczki w putapce harmo-
nicznej 1D. (c) Energia czasteczki polarnej w polu elek-
trycznym (efekt Starka). Z artykutu [H3].

Rysunek 4: Catkowity rotacyjny moment pedu .J sta-
nu podstawowego dla dwdéch oddziatujacych ze soba
czasteczek o statej rotacyjnej B = 0.3 hw w jednowy-
miarowej putapce harmonicznej jako funkcja izotropo-
wej go 1 anizotropowej g+ sity oddziatywania. Z arty-
kutu [H3].

ciatowych hamiltonianéw molekularnych. Pokazalismy, ze anizotropowe oddziatywania miedzycza-
steczkowe powoduja, ze stany majace wiekszy calkowity rotacyjny moment pedu zostaja przesuniete
do nizszych energii, tak ze absolutny stan podstawowy uktadu molekularnego moze mie¢ catkowi-
ty moment pedu wiekszy od zera i by¢ zdegenerowany (patrz Rys. 4). Takie uktady moga by¢ po-
tencjalnie przydatne do realizacji symulatoréw kwantowych egzotycznych modeli spinowych. Silne
anizotropowe oddzialywania miedzyczasteczkowe moga réwniez wywota¢ powstanie molekular-
nego odpowiednika atomowego stanu super-Tonksa-Girardeau'a, ale jednoczes$nie znaczenie anizo-
tropowych oddzialywan miedzyczasteczkowych jest zmniejszone w granicy bardzo silnego oddzia-
tywania izotropowego. Pola magnetyczne i elektryczne indukuja duza gestos¢ stanéw i duza liczbe
antyprzecie¢, ktére mozna wykorzysta¢ do kontrolowania wtasciwosci uktadu. Nie znaleziono jed-
nak kwantowego zachowania chaotycznego w otrzymanych widmach energii.
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Rysunek 5: Wykorzystanie czasteczek Rydberga do zamlc]owama ultrazimnego zderzenia jon-atom na przy-

kiadzie litu. Funkcja falowa czasteczki Rydberga, R* [¥4 A(}?)| jest przedstawiona w panelu (a) dla obu
izotopéw. Jest zwiazana w homojadrowym Li(30s) - Li(2s) potencjale Vaia(R) w sferycznie symetrycznym ro-
wibracyjnym stanie podstawowym (& = J = 0), kt6ry jest dostepny eksperymentalnie, co potwierdza panel
(b), gdzie pokazano, Ze stata rotacyjna dla tego stanu jest wieksza niz szerokos¢ molekularnej linii Rydberga
vaa. Uwolniona przez fotojonizacje poczatkowa funkcja falowa czasteczki Rydberga ewoluuje w sferycznie
symetrycznym potencjale oddziatywania jon-atom Vi4(R) z R* oznaczajacym jego charakterystyczny zakres.
Z powodu zachowania momentu pedu zachodzi tylko rozpraszanie w fali S (J = 0) pomimo sktadowych
powyzej Eg w widmie energii czasteczki Rydberga, jak pokazano w panelu (c). Naktadanie sie pomiedzy Yaa
a ostatnim zwiazanym stanem jonu molekularnego ¥4 okresla frakcje zwiazana w pakiecie rozproszone;j fali.
Z artykutu [H4].

Czasteczki Rydberga do realizacji zderzen jon-atom w rezimie ultrazimnym

W ciagu ostatnich kilku lat oddziatywania jon-atom byty badane w temperaturach rzedu millikel-
winéw dla réznych kombinagji jonéw i atoméw przez zastosowanie putapek hybrydowych, z jonem
utrzymywanym w putapce Paula [O1]. Jednak ultrazimny kwantowy rezim zderzen nie zostat jesz-
cze osiagniety. Wykazano, ze przy uzyciu putapki Paula powstaje ograniczenie minimalnej energii
zderzenia, ktéra mozna osiagnaé, wywotane przez mikroruch. Tylko dla kombinacji ciezkiego jonu
z lekkim atomem, np. dla uktadéw Ca™* - Li albo Yb" - Li, mozna oczekiwaé osiagniecia rezimu zde-
rzen w fali s. W przypadku obu tych kombinacji jonéw i atoméw ostatnio przeprowadzono pomiary
zderzen w zakresie energii milikelwina [151][H6], ktore jednak nadal byty w rezimie klasycznym.

W artykule [H4], we wspolpracy z grupa eksperymentalna prof. dr. Tillmana Pfau’a z Uniwersy-
tetu w Stuttgarcie, zaproponowaliSmy nowa eksperymentalna metode badania oddziatywar i zde-
rzen jon-atom, ktora pozwala rozszerzy¢ zakres dostepnych temperatur z dotychczas badanego zim-
nego rezimu na niezbadany ultrazimny rezim. Kluczowym aspektem tej metody jest uzycie czaste-
czek Rydberga do zainicjowania ultrazimnych zderzeri pomiedzy jonami i atomami. Generowanie i
charakterystyka wielu réznych typoéw czasteczek Rydberga byta aktywnym obszarem badan w cia-
gu ostatnich kilku lat. Czasteczki te skladaja sie z atomu Rydberga i co najmniej jednego atomu w
stanie podstawowego, ktory jest zwiazany z rdzeniem jonowym Rydberga na bardzo duzej odle-
glosci miedzyjadrowej poprzez jego oddziatywanie z elektronem Rydberga [58]. Zaobserwowano
dimery, trimery, tetramery i pentamery w trypletowym stanie S [59, 152, 153], oraz zmierzono ich
czasy zycia [154, 155]. Ponadto badano dimery w trypletowym stanie D [156, 157], a takze dime-
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ry w mieszanym stanie singletowo-trypletowym [158, 159]. Wreszcie otrzymano egzotyczne stany
czasteczkowe zwane stanami trylobitowym [160-163] i motylowym [164] .

Punktem wyjscia proponowanej procedury
jest fotoasocjacja pojedynczej czasteczki Rydber-
ga w ultrazimnej, rzadkiej chmurze atomowej.
Czasteczka Rydberga jest nastepnie fotonizo-
wana, aby rozpocza¢ ultrazimne zdarzenie jon-
atom miedzy rdzeniem jonowym Rydberga a
atomem w stanie podstawowym; tj. poczatko-
wa funkcja falowa czasteczki Rydberga, uwol-
niona przez fotojonizacje, ewoluuje w obecnosci
potencjatu oddzialtywania jon-atom. Zaleznie od
diugosci rozpraszania, albo caly pakiet rozpro-
szonej paczki falowej jest swobodny i rozprasza
sie dyspersyjnie albo dzieli sie na czes¢ swobod-
na i czes¢ zwiazana, wskazujaca na tworzenie I a) b)
si¢ jonu molekularnego. Wykrycie wolnego jo- 6 7 %
nu i/lub jonu molekularnego za pomoca detek- sttt
tora pojedynczego jonu wrazliwego na czas i po-
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zycje koniczy pojedynczy eksperyment zderze-
niowy. Wielokrotne powtarzanie tego pojedyn-
czego zdarzenia pozwala na okreélenie dtugo-
Sci rozpraszania dla zderzeri jon-atom. Zapro-
ponowana metode zilustrowaliémy obliczenia-
mi dla litowego ukladu jon-atom, dla ktérego
przedstawiliSmy symulacje ewolugji poczatko-
wej paczki falowej czasteczki Rydberga, uwol-
nionej przez fotojonizacje, w obecnoéci poten-
cjatu oddzialywania jon-atom. Przewidzielismy
diugosci rozpraszania jon-atom dla obliczonego

Rysunek 6: Struktura stanéw czasteczkowych i ato-
mowych w uktadzie (Yb+Li)": a) Nierelatywistyczne
krzywe energii potencjalnej dla jonu molekularnego
LiYb™. Czarne i niebieskie linie odpowiadaja stanom
singletowym (S = 0) i trypletowi (S = 1), natomiast
linie ciagle i przerywane przedstawiaja stany z rzutem
elektronowego orbitalnego momentu pedu na o$ mole-
kularna réwnym zero (A = 0, L symetria) i odpowied-
nio niezerowym (|A| > 0). Najnizsze 5 stanéw elektro-
nowych pochodzi z Ref. [O5]. b) Mozliwe progi dyso-
gjacji jon-atom z badanymi w tej pracy kombinacjami
zaznaczonymi na czerwono. Energie eksperymentalne
pochodza z bazy danych NIST [165]. Z artykutu [H6].

ab initio potencjatu oddziatywania. Pokazalismy,

ze w przewidywanych granicach dtugos$¢ rozpraszania moze by¢ eksperymentalnie okreélona na
podstawie predkosci rozproszonego pakietu falowego w przypadku °Li* -®Li oraz z prawdopodo-
bieristwa otrzymywania jonéw molekularnych w przypadku “Li* -’Li. Proponowany sposob wy-
korzystania czasteczek Rydberga do ultrazimnego rozpraszania jon-atom, pokazany na przykladzie
litowego ukladu jon-atom, jest rowniez fatwo stosowany w innych ukfadach, na przykfad, w homo-
lub heterojadrowych uktadach atoméw metali alkalicznych lub ziem alkalicznychy, w ktérych moz-
na tworzy¢ czasteczki Rydberga.

Mieszaniny chtodzonych laserowo jonéw Yb ' z ultrazimnymi fermionowymi atomami Li

Gléwna przeszkoda w osiagnieciu rezimu kwantowego w oddziatywaniach jon-atom jest zalez-
ne od czasu pole uzywane w putapce Paula, ktére ogranicza osiagalne temperatury w hybrydowych
uktadach jon-atom [O1]. W szczeg6lnosci mikroruch jonéw uwiezionych w pulapce uzywajacej cze-
stotliwosci radiowej moze spowodowac grzanie, gdy dojdzie do zderzenia na matych odlegtosciach
miedzyatomowych. Wykazano teoretycznie, Ze najnizsze temperatury moga by¢ osiagniete w ukla-
dach o najwiekszych stosunkach mas jon/atom m;/m, [62]. Kombinacja jon-atom o najwyzszym sto-
sunku masy, m;/m, ~ 24-29, ktéra pozwala na bezposrednie chlodzenie laserem to Yb ' -Li. Rezim
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fali s dla tego uktadu wynosi kg - 10 K, co jest w zasiegu aktualnych putapek Paula i najnowocze-
$niejszych metod kompensacji mikroruchu.

W artykule [H6], we wspétpracy z grupa prof. dr. Rene Gerritsmy z Uniwersytetu w Amster-
damie, zbadali$my zimne zderzenia miedzy jonami Yb ' i atomami °Li. Szybkosci reakcji chemicz-
nych pomiedzy atomami 9Li a jonami !"'Yb ", '™Yb" oraz '"*Yb" w rezimie mK zostaly zmierzone
doswiadczalnie. Pokazalismy, ze szybko$¢ reakcji dla atoméw i jonéw w elektronowym stanie pod-
stawowym jest co najmniej 10® razy mniejsza niz szybko$¢ zderzeri Langevina. Powinno to by¢ wy-
starczajaco mato dla realizacji wspotchtodzenia i zastosowan kwantowych. Wyniki te byly zgodne z
wezeéniejszymi obliczeniami [O4][166]. Ponadto jony przygotowano we wzbudzonych stanach elek-
tronowych i wykazano, ze gtdéwnym procesem reaktywnym wystepujacym w tej sytuacji jest trans-
fer tadunku. Pokazali$my, ze dla stanéw 2P, j, oraz ?F;/» w 171Yb " oraz '"Yb™, szybkos¢ transferu
tadunku zbliza sie do szybkosci kolizji Langevina, podczas gdy dla metastabilnego stanu D3/, zna-
lezlismy wspotczynniki, ktore sa o ponad rzad wielkosci mniejsze. PokazaliSmy, ze szybkos¢ reakgji
przeniesienia tadunku jest prawie niezalezna od energii zderzenia, co sugeruje, ze transfer tadun-
ku jest zwiazany z kolizjami Langevina. Otrzymane wyniki nie zaleza silnie od izotopu jonu. Ni-
ska szybkos¢ transferu fadunku w przypadku kolizji w stanie podstawowym zostala potwierdzona
przez teorig, ale powltoka 4f w jonach Yb' uniemozliwita doktadne obliczenia szybkosci transferu
tadunku dla stanéw 2P 9, D39 oraz >F; ;. Uzywajac metod ab initio chemii kwantowej obliczyli-
$my potencjaty oddziatywania jon-atom do energii 30x10* cm ™! (patrz Rys. 6) i uzylismy ich, aby
uzyskac jakosciowe wyjaénienie obserwowanych szybkosci reakcji.

W przypadku mieszanin jonow i atomadw,
ktére maja by¢ uzyteczne w zastosowaniach do " Bxp. —a=-a=R, —a=agmRf2 —arasR,
technologii kwantowych — w ktérych informacja . i 1.0) —>|00; IR ;1 T
kwantowa bedzie przechowywana w stanach N
wewnetrznych jonéw i atoméw — wymagane -
jest, aby szybkosci zderzeri zmieniajacych spin

11 1.0 - 11,1

R

byly mate [167]. W niedawnym eksperymencie

pokazano bardzo szybka dynamike zmiany spi-

1|1,-1>1—>|1,01>
nu dla jonéw Yb' oddziatujacych z atomami

Y\F,mF)-»|F,mF) I'n

Rb [168]. Oprécz szybkiej wymiany spinéw — S | R :
ktora zachowuje catkowity spin partneréw ko- -1 > 10,0y, 3 b ;
lizji — zaobserwowano réwniez duze szybkosci % 0% 100 107 105 100 100 107 10
zderzei nie zachowujacych spinu, znane jako Eea ()

relaksacja spinéw. Obliczenia teoretyczne suge-
ruja, ze wyjatkowo duze sprzezenie spin-orbita
drugiego rzedu w Yb' /Rb jest odpowiedzial-
ne za obserwowane duze szybkosci relaksacji

Rysunek 7: Szybko$¢ wymiany spinowej dla jonu
I"lYb ' zderzajacego sie z °Li w funkdji energii zde-
rzenia uzyskane w kwantowych obliczeniach rozpro-
szeniowych dla trzech zestawéw dlugosci rozprasza-
spinowej [169]. Dla Yb" /Li mozna oczekiwa¢, nia w poréwnaniu ze zmierzonymi eksperymentalnie
ze sprzezenie spin-orbita drugiego rzedu bedzie szybkosciami (czerwone kwadraty). Linie przerywane
znacznie mniejsze. sa szybkosciami w funkgji energii zderzenia, a linie cia-
W artykule [H5], kontynuujac wspétprace z gle sa szybkoéciami usrednionymi termicznie. Z arty-
f : kutu [H5].
grupa prof. dr. Rene Gerritsmy z Uniwersytetu
w Amsterdamie, zbadaliémy dynamike spinéw
pojedynczych putapkowanych jonéw Yb" zanurzonych w zimnej, spolaryzowanej kapieli atomow
OLi. Specyficzne stany (pseudo-)spinowe w jonie przygotowano przez pompowanie optyczne i im-
pulsy mikrofalowe. Ekranowanie i detekcja fluorescencji pozwolily zmierzy¢ stan spinowy jonu po
oddzialywaniu z chmura atoméw. Dla '"™Yb " odkrylismy, ze chmura atoméw polaryzuje spin jonu
w 93(4) %. Nasze wyniki pokazaty bardzo duze szybkosci wymiany spinu, 1.03(12) - 41, natomiast

—
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wspotezynniki relaksacji spindw oszacowano na < 0.08(4) - yL. Tutaj, 7. = 27priv/Ca/ p = 22(7) g1
to szybkos¢ zderzen Langevina, z pr; gestoscia atoméw Li w lokalizacji jonu, 'y jest proporcjonalna
do polaryzowalnoéci atomu, a y jest masa zredukowana. Dla izotopu Yb * przygotowano wszyst-
kie cztery nadsubtelne stany w podstawowym stanie elektronowym i zmierzono wszystkie szybko-
sci wymiany spinu. Tak jak w '"™Yb", znalezlismy duze szybkosci w kierunku polaryzacji spino-
wej. Jednakze relaksacja ze stanu mp = 1 w kierunku stanu podstawowego I = 0 wystepowala z
szybkoscia w tempie 0.13(3) - 7. Poréwnali$my kwantowe obliczenia rozproszeniowe z mierzona
dynamika spinéw (patrz Rys. 7). Co ciekawe, w naszych obliczeniach stwierdzilismy, ze nawet w re-
zimie temperatur mK szybko$¢ wymiany spinowej nadal silnie zaleza od réznicy miedzy przyjetymi
singletowa (as) i trypletowa (at) diugosciami rozpraszania. Nasze wyniki wskazuja na duza réznice
miedzy singletowa i trypletowa diugoscia rozpraszania w ukladzie Yb" / OLi, co bytoby korzystne
dla obserwacji rezonanséw Feshbacha. Nasze obliczenia struktury elektronowej potwierdzity row-
niez, ze szybkosci relaksacji spinowej wynikajacej ze sprzezenia spin-orbita drugiego rzedu powinny
by¢ mniejsze dla Yb* /Li niz dla Yb* /Rb.

Obecnie kontynuuje wsp6tprace z grupa badawcza prof. dr. Rene Gerritsmy. W ramach tej wspol-
pracy ostatnio uzyskali$my przefomowe wyniki w zakresie wspélchtodzenia do rezimu kwantowe-
go zderzen jon-atom w ukladzie Yb "-Li, ktore zostana wkrétce opublikowane.

Ultrazimne oddzialywania i reakcje chemiczne liniowych anionéw wieloatomowych z atomami

Po wielu spektakularnych sukcesach w dziedzinie ultrazimnych atoméw spotecznos¢ naukowa
zwroécita uwage na badania nad ultrazimnymi czasteczkami. Niedawno wyprodukowano i zbadano
ultrazimne gazy czasteczek dwuatomowych. Kolejnym celem jest przygotowanie czasteczek wielo-
atomowych w bardzo niskich temperaturach. Pierwsze eksperymenty w tym kierunku juz rozpo-
czeto. Jony molekularne sa tatwiejsze do przygotowania, putapkowania i wykrycia w poréwnaniu
z czasteczkami obojetnymi. Sa réwniez wazne w wielu dziedzinach chemii, od chemii organicznej
i nieorganicznej po astrochemie. Wieloatomowe jony molekularne sa z tego wzgledu obiecujacymi
uktadami, aby rozpoczaé badania zimnej dynamiki wieloatomowej i reakcji chemicznych na pozio-
mie kwantowym. Ostatnio rozpoczeto pierwsze eksperymenty taczace proste dwuatomowe jony mo-
lekularne z ultrazimnymi atomami. Badano dynamike kationéw molekularnych Nj zanurzonych w
ultrazimnych atomach Rb [170] i kationéw BaCl’ zanurzonych w ultrazimnych atomach Ca [73, 75].
Zderzenia anionéw molekularnych OH ™~ z ultrazimnymi atomami Rb badano zar6wno eksperymen-
talnie [171, 172], jak i teoretycznie [172-176]. Chlodzenie prostych jonéw molekularnych, takich jak
MgH', NH; i OH™ zanurzonych w zimnych gazach buforowych helu lub wodoru molekularnego
byto réwniez eksperymentalnie [74, 177-181] i teoretycznie [182-184] zbadane.

W artykule [H7] zaproponowalem eksperymenty zderzeniowe liniowych jonéw wieloatomo-
wych zanurzonych w ultrazimnych gazach atomowych i zbadatem oddziatywania miedzyczastecz-
kowe i reakcje chemiczne kilku anionéw molekularnych (OH~, CN~, NCO~, C;H™, C4H™) z atoma-
mi metali alkalicznych (Li, Na, K, Rb, Cs) i ziem alkalicznych (Mg, Ca, Sr, Ba). Wybrane dwuatomowe
aniony molekularne sa wazne w wielu dziedzinach chemii, podczas gdy rozpatrywane wieloato-
mowe aniony molekularne sa bardzo interesujace dla astrochemii [185]. Zastosowatem nowoczesne
techniki ab initio w celu obliczenia powierzchni energii potencjalnej (PES) dla tych uktadow. Zastoso-
wano metode sprzezonych klasteréw ograniczona do pojedynczych, podwdjnych i nieiteracyjnych
potréjnych wzbudzen, CCSD(T), a skalarne efekty relatywistyczne w ciezszych atomach metali mo-
delowano z uzyciem matego pseudopotencjatu. Wiodace dalekozasiegowe wspoétczynniki oddzia-
tywania izotropowego i anizotropowego uzyskano wykorzystujac rachunek zaburzen. Szczegétowo
scharakteryzowano PESy i oméwiono ich uniwersalne podobienistwa typowe dla ukladéw zdomino-
wanych przez oddzialywanie indukcyjne. Dwuwymiarowe PESy zostaly policzone dla wybranych
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ukladéw i moga by¢ wykorzystane w obliczeniach zderzeniowych. Mozliwe kanaty reakgji chemicz-
nych i ich kontrole przeanalizowano w oparciu o energetyke reagentow. Pokazatem, ze wigkszos¢
rozwazanych ukladéw anionowych jest stabilna wobec reakcji chemicznych i proceséw przeniesie-
nia tadunku, jednak moga one by¢ indukowane przez wzbudzenie atomow lub anionoéw z polem
lasera. Przedstawiona praca utorowata droge do badan zderzeniowych i wspéichtodzenia liniowych
jonéw wieloatomowych zanurzonych w ultrazimnych gazach atomowych i ich zastosowan w kon-
trolowalnej chemii, pomiarach precyzyjnych i symulacjach kwantowych.

Rotacja zimnych jonéw czasteczkowych w kondensacie Bosego-Einsteina

Zimne jony czasteczkowe sa wszechstron-
na platforma do badania proceséw kwantowych (et e ——————
jedno-, kilku- i wielociatowych [78, 186, 187]. W S
przeciwienstwie do neutralnych czasteczek [187], | — CN- +¥Rb %
stopiei swobody wykorzystywany do manipu- Sial B2 oo RS N
lowania jonami molekularnymi - ich fadunek
- jest skutecznie oddzielony od ich wewnetrz- *
nej struktury, a zatem nawet zlozone jony moga | ™
by¢ uwiezione i schtodzone do milikelwinowych il Bt X
temperatur translacyjnych [186]. Jony molekular- 1012 1013 1014 1013
ne mozna wytwarza¢ w wybranym stanie ro- n (em)
wibracyjnym przez pompowanie optyczne [188]
lub wspoétchtodzenie jonéw w wyselekcjonowa-
nym stanie [189]. Mozna je putapkowac przez kil-
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Rysunek 8: Réznicowe rotacyjne przesuniecie Lamba
dla CN~ +37Rb (czerwona krzywa ciagla) i CN~+%45r
(czarna krzywa przerywana), jako funkcja gestosci

ka godzin, przy czym czas zycia stanu rotacyjne- Bgc, 5, w skali logarytmicznej. Z artykutu [H8].

go przekracza 15 minut [189]. Ostatnio ruch rota-

cyjny czasteczek zanurzonych w kondensacie Bosego-Einsteina zostal opisany przez kwaziczastki
nowego rodzaju - angulony [190, 191]. W tym modelu obracajace sie czasteczki sa ubrane w pole
wzbudzen wielocialowych. W ten sposéb angulony sa rotacyjnym analogiem polaronéw [192, 193],
aktywnie badanych eksperymentalnie w ultrazimnych gazach kwantowych [105, 194-203]. Jednak
algebra nieabelowa i dyskretne widmo energii zwiazane z rotacjami powoduja, ze fizyka angulonéw
r6zni sie znaczaco w poréwnaniu z jakimkolwiek problemem polaronowym, w ktérym bada sie ruch
translacyjny domieszki.

W artykule [H8], we wspotpracy z grupa prof. dr. Michaila Lemeshki z Instytutu Nauki i Techno-
logii w Wiedniu, wykorzystaliémy niedawno opracowana teorie angulonow [190, 191] do zbadania
widma rotacyjnego jonu molekularnego zanurzonego w kondensacie Bosego-Einsteina. Jako przy-
ktadowy uklad eksperymentalny rozwazalismy anion cyjanku (CN ™) zanurzony w atomowym BEC
8TRb oraz *'Sr. Zilustrowaliémy nasza technike anionami molekularnymi, ktére zostaty wczesniej
badanie w kontekscie hybrydowych ukladéw jon-atom [171]. Co wiecej, aniony zostaty wykorzy-
stane do badania zimnych nieelastycznych [172, 176, 179] i reaktywnych [177] zderzen i sa bardzo
istotne dla astrochemii [204]. Warto jednak zauwazy¢, ze przewidywane efekty nie powinny ulec
istotnej zmianie, jakosciowo lub ilosciowo, w przypadku kationéw molekularnych. Opierajac si¢ na
powierzchniach energii potencjalnej, przedstawiliSmy szczegétowe badania rotacyjnego przesunie-
cia Lamba i struktury nadsubtelnej, indukowanej oddziatywaniami wielociatowymi, ktére powstaja
w wyniku ubrania rotacji molekularnej przez pole wzbudzeri fononowych. Wykazalismy, ze wiel-
kos¢ tych efektow jest wystarczajaco duza, aby mozna je byto zaobserwowaé w nowoczesnych eks-
perymentach na zimnych jonach molekularnych. W szczeg6lnosci przesuniecia rotacyjne Lamba oce-
niono na kilka kHz (patrz Rys. 8). Ponadto wprowadzilismy nowa metode konstruowania pseudo-

15 EV—W—-



Tabela 1: Hybrydowe heterojadrowe uklady jon-atom wolne od radiacyjnych strat wynikajacych z przenie-
sienia tadunku wéréd dostepnych eksperymentalnie kombinacji chfodzonych laserowo jonéw i atomow.
Natura jonu/atomu Uktady wolne od strat radiacyjnego przeniesienia fadunku
open-shell/open-shell Ba'/Li, Ca'/Cr, Sr*/Cr, Ba'/Cr, Yb*/Cr, Sr* /Dy, Ba® /Dy, Sr* /Er, Ba* /Er
open-shell/closed-shell Ca' /Mg, Sr* /Mg, Ba™ /Mg, Yb™ /Mg, Sr F/Ca,Ba'/Ca, Ba'/Sr,
Cat/Yb,Srt/Yb,Bat/Yb
closed-shell /open-shell Nat/Li, K*/Li, Rb* /Li, Cs* /Li, K* /Na, Rb* /Na, Cs* /Na, Rb* /K,
Cs'/K,Cs"/Rb
jon alkaliczny /Cr, jon alkaliczny /Dy, jon alkaliczny/Er
closed-shell /closed-shell  jon alkaliczny /atom ziem alkalicznych (z wyjatkiem Li' /Ba)

potencjalu w oparciu o powierzchnie energii potencjalnej, ktora pozwala efektywnie uzyskac state
sprzezenia dla ultrazimnych modeli polaronowych.

Ultrazimne magnetycznie przestrajalne oddziatywania bez strat radiacyjnego transferu tadunku
miedzy jonami Ca’, Sr*,Ba’, and Yb" i atomami Cr

W hybrydowych mieszaninach schtodzonych laserowo putapkowanych jonéw i ultrazimnych
atoméw, potaczonych w jednym ukladzie doswiadczalnym, straty spowodowane radiacyjnymi pro-
cesami nieelastycznymi, 4. radiacyjnym przeniesieniem fadunku i radiacyjna asocjacja [68, 167],
sa podstawa kontrolowalnych reakcji chemicznych w uktadach jon-atom [79], ale moga utrudnia¢
wsp6tchtodzenie jonéw [67] oraz interesujace zastosowania w obliczeniach kwantowych [72] i sy-
mulacjach kwantowych fizyki wielu cial [71]. Straty radiacyjne mozna zmniejszy¢, wybierajac uktad
o korzystnej strukturze elektronowej, taki jak Yb'+Li [O4] lub unikna¢, wtedy i tylko wtedy, gdy
oddziatujacy uklad jon-atom znajduje si¢ w swoim elektronowym stanie podstawowym, a przenie-
sienie tadunku nie jest mozliwe. Ten warunek jest spetniony, gdy potencjat jonizacji atomu jest wiek-
szy niz powinowactwo elektronowe jonu dodatniego. Dotychczas wszystkie doswiadczalnie badane
hybrydowe heterojadrowe uktady jon-atom wykazywaty straty radiacyjne [66-69, 168, 205-212]

Straty te sa nieuniknione dla prawie wszystkich jonéw metali ziem alkalicznych i iterbu zanu-
rzonych w zimnym gazie atoméw metali alkalicznych [89, 166, 213-216] (z wyjatkiem jonéw Ba® w
gazie atoméw Li). Mozna ich jednak unikna¢ w przypadku niekt6rych kombinacji jonéw metali al-
kalicznych oddziatujacych z atomami metali alkalicznych [217] lub jonéw metali ziem alkalicznych,
oddzialujacych z atomami metali ziem alkalicznych [210] oraz prawie wszystkich kombinacji jonéw
metali alkalicznych oddziatujacych z atomami metali ziem alkalicznych (z wyjatkiem jonu Li * w ga-
zie atoméw Ba) [por. Tabelal]. Homojadrowe uklady jon-atom nie do$wiadczaja strat radiacyjnych,
ale wykazuja nie zachowujace spinu rezonansowe zderzenia wymiany fadunku [218-220]. Nieste-
ty, przygotowanie i manipulowanie chtodzonymi laserowo jonami metali alkalicznych o zamkniete;
powtloce i atomami metali ziem alkalicznych o zamknietej powloce jest eksperymentalnie trudniej-
sze niz stosowanie atomow otwartopowlokowych. Ponadto, przestrajalne magnetycznie rezonanse
Feshbacha przewidywane dla mieszanin atoméw zamknieto i otwartopowlokowych sa bardzo wa-
skie [221, 222]. Dlatego uzyteczna kontrola ultrazimnych oddziatywan jonowo-atomowych z magne-
tycznie przestrajalnymi rezonansami Feshbacha powinna by¢ oczekiwana tylko wtedy, gdy zar6wno
jony, jak i atomy maja nature otwartopowtokowa [100].

W artykule [H9] zaproponowatem jony Ca*, Sr', Ba®, and Yb' zanurzone w ultrazimnym ga-
zie atomoéw Cr jako eksperymentalnie interesujacy uktad heterojadrowy, w ktérym oddziatywania
jon-atom w ultraniskich temperaturach mozna kontrolowa¢ za pomoca magnetycznie przestrajal-
nych rezonanséw Feshbacha bez radiacyjnych strat zwiazanych z przenoszeniem fadunku. Wsréd
obecnie eksperymentalnie dostepnych chtodzonych laserowo putapkowanych jonéw i ultrazimnych
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atoméw, inne mozliwe kombinacje to jony Ba' i atomy Li, a takze jony Sr' lub Ba' i atomy Dy lub
Er. Zastosowaltem techniki ab initio w celu zbadania wlasciwosci podstawowego stanu elektronowe-
go jonéw molekularnych CaCr*, SrCr*, BaCr " oraz YbCr ". Oddzialywanie jonu metalu ziem alka-
licznych w stanie %S stanu z atomem chromu w stanie S prowadzi do powstania dwéch moleku-
larnych stanow elektronowych XL " oraz a®Z " [223]. Policzytem krzywe energii potencjalnej, state
elektryczne momenty dipolowe i statyczne elektryczne dipolowe polaryzowalnosci dla tych stanow.
Zastosowatem metode sprzezonych klaster6w, ograniczona do pojedynczych, podwéjnych i nieite-
racyjnych potréjnych wzbudzer, RCCSD(T) i wieloreferencyjna metode oddziatywania konfiguracji
ograniczona do pojedynczych i podwéjnych wzbudzen, MRCISD. Relatywistyczne efekty skalarne
zostaly uwzglednione z uzyciem pseudopotencjatéw o matym rdzeniu. Otrzymatem réwniez wio-
dace dalekozasiegowe wspotczynniki oddziatywania indukeyjnego i dyspersyjnego. Przeanalizowa-
lem ré6wniez magnetyczne rezonanse Feshbacha miedzy jonami Ca®, Sr', Ba' i Yb" oddziatujacymi
z atomami Cr. Przedstawiona badania utorowaly droge do bardziej ztozonych badati nad tworze-
niem i stosowaniem hybrydowych uktadéw jon-atom wolnych od strat zwiazanych z radiacyjnym
transferem tadunku.

Ultrazimne reakcje wymiany izotopéw migdzy dimerami heterojadrowymi w polach zewnetrz-
nych

Ultrazimne czasteczki staly sie ostatnio no-
wym poteznym narzedziem do badania che-
mii na podstawowym kwantowym pozio-
mie [12]. Produkgja ultrazimnego wzglednie ge-
stego gazu czasteczek w ich bezwzglednym ro-
wibracyjnym stanie podstawowym [23-25] po-
zwolita na przelomowe eksperymenty dotycza-
ce kontrolowanych reakgji chemicznych [29-31].
Osiagnieto bezprecedensowa kontrole nad sta-
nami kwantowymi reagentéow zaréwno przez
dobor ich stanéw wewnetrznych, jak i przez

C e Mes T TR

strojenie zderzen dipolarnych z zewnetrznym 5 10 15 0 500 1000 1500 2000
R B (Gauss)

polem elektrycznym w zredukowanej wymiaro-
wosci. Kolejnym oczekiwanym kamieniem mi-

_ _ Rysunek 9: (a) Schemat selektywnej kontroli przy uzy-
lowym w kierunku ultrazimnej kontrolowalnej

ciu dynaczmicznego przesuniecia Starka. Rézne po-
chemii bedzie pomiar i kontrola rozkladu sta- ziomy odpowiadaja réznym mieszaninom izotopéw
néw produktow [224]. (energie nie sa w skali). (b) Przesuniecie Starka dla r6z-
Statystyki kwantowe [29], tunelowanie nych odstrojen lasera vs. czestotliwos¢ Rabiego pola la-
kwantowe i odbicie od bariery odsrodko- S€TWEEO Q. (c) Poziomy Zeemana *"Rb; vs. pole ma-
wej [225], jak réwniez wplyw pol zewnetrz- grietycane. 2 actykuiu (101,
nych [31] moga modyfikowa¢ state szybkosci
zderzeri dla ultrazimnych reakeji chemicznych o wiele rzedéw wielkosci, poniewaz przy bardzo
niskich temperaturach reagenty moga by¢ przygotowane w jednym stanie kwantowym i nawet
stabe zaburzenia moga by¢ poréwnywalne lub wigksze od energii zderzenia [224]. Jednocze$nie
energia uwolniona w reakcjach chemicznych pomiedzy polarnymi czasteczkami metali alkalicznych
w stanie elektronowym 'L, w podstawowym stanie ro-wibracyjnym, jesli jest to dozwolone
energetycznie, wynosi co najmniej 12K dla KRb, lub wiecej dla innych czasteczek [226]. Oznacza to,
ze spodziewane sa produkty w wielu stanach kwantowych, o stosunkowo duzej energii kinetycznej,
ktérych nie mozna ztapa¢ w putapce, a zatem perspektywy obserwowania efektow kwantowych
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i kontroli dystrybucji produktéw sa ograniczone [227]. Z tego powodu state szybkosci dla ultra-
zimnych zderzen reaktywnych czasteczek KRb okazaly sie uniwersalne, to znaczy niezalezne od
dynamiki na matych odlegtosciach [225].

W artykule [H10] zaproponowalem ultrazimne reakcje wymiany izotopéw miedzy dimerami
heterojadrowymi — prototyp reakcji wymiany atoméw — jako obiecujacy uktad do badania modeli
kontrolowalnej reaktywnosci chemicznej. Pokazatem, ze reakcje wymiany izotopow miedzy hete-
rojadrowymi dimerami metali alkalicznych, metali alkalicznych i lantanowcow, skladajacymi sie z
dwéch izotopéw tego samego atomu, sa egzotermiczne ze zmiana energii w zakresie 1-8000 MHz.
W wyniku tego powstajace produkty sa zimne lub ultrazimne. Dla tych reakcji chemicznych ist-
nieje tylko jeden ro-wibracyjny i co najwyzej kilka nadsubtelnych mozliwych stanéw produktéw z
energia kinetyczna w rezimie zimnym lub ultrazimnym. Liczbe i energie otwartych i zamknietych
kanatéw reaktywnych mozna kontrolowa¢ za pomoca lasera i pél magnetycznych. Wykazalem, ze
te egzotermiczne reakcje chemiczne moga by¢ dostrojone do bycia endotermicznymi przez zasto-
sowanie $wiatta laserowego bliskorezonansowego z molekularnym przejsciem w heterojadrowych
reagentach, a nierezonansowego dla produktéw homojadrowych (por. Rys. 9). Zastosowanie pola
magnetycznego moze zapewni¢ dodatkowa kontrole nad liczba i energia otwartych i zamknietych
kanatéw reaktywnych. Proponowane uklady i wymagane wartosci pol sa dostepne w trwajacych
obecnie eksperymentach. Przedstawione schematy kontroli maja réwniez zastosowanie do innych
reakcji wymiany izotopow, np. w ultrazimnych mieszaninach czasteczek i atomow. Przedstawiona
propozycja utorowata droge do zbadania dynamiki ultrazimnych reakcji chemicznych, wykraczaja-
cych poza uniwersalna granice, ze znaczaca kontrola stanéw kwantowych nie tylko reagentéw, ale
takze produktow.

4. Podsumowanie

Reasumujac, realizacja projektow stanowiacych prezentowane osiagniecie naukowe znacznie
zwiekszyla wiedze o wiasciwosciach, oddziatywaniach, zimnych zderzeniach, reakcjach chemicz-
nych i sterowalnosci z zewnetrznymi polami ultrazimnych mieszanin kwantowych atoméw, jonow
i czasteczek — uktadow, ktore sa interesujace z fundamentalnego punktu widzenia. Zaproponowali-
$my i zbadaliémy nowe koncepcje, uktady i narzedzia do ich badania. Otworzylismy droge do no-
wych osiagnie¢ i badari nad ultrazimna materia kwantowa, nowych sposobéw inzynierii ultrazim-
nych sterowalnych uktadéw atomowych, jonowych i molekularnych oraz ich zastosowan w badaniu
réznych zjawisk kwantowych. Uzyskane wyniki teoretyczne wyjasniaja, daja wskazowki i inspiruja
trwajace i nadchodzace prace eksperymentalne. Wszystkie podjete wysitki przynosza lepsze zrozu-
mienie kwantowej natury $wiata na poziomie mikroskopowym, niezbedne dla wszystkich gatezi
fizyki i innych nauk przyrodniczych.

W tej chwili, wraz z moja grupa badawcza i w Scistej wspdtpracy z partnerami eksperymen-
talnymi, kontynuuje intensywne badania zimnych oddziatywari i zderzen w ukladach atomowych,
jonowych i czasteczkowych wraz z ich zastosowaniami, od precyzyjnych pomiaréw do symulacji
kwantowych.



V. OMOWIENIE POZOSTALYCH OSIAGNIEC NAUKOWO-BADAWCZYCH
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C. OMOWIENIE OSIAGNIEC NAUKOWO-BADAWCZYCH NIE UWZGLEDNIONYCH W
OSIAGNIECIU WSKAZANYM W PKT. IV

Prace badawcza w dziedzinie chemii kwantowej i teoretycznej fizyki atomowej, molekularnej i
optycznej rozpoczalem w 2008 r., przygotowujac prace magisterska na temat "Dwufotonowej foto-
asocjacji zimnych atoméw w femtosekundowym polu laserowym", kt6ra zostat obroniona z wyr6z-
nieniem w 2009 r. oraz wyrézniona nagroda im. Prof. Rychlewskiego, przyznawana przez Polskie
Towarzystwo Chemiczne za najlepsza prace magisterska z chemii kwantowej w Polsce. W mojej pra-
cy magisterskiej badatem koherentna kontrole fotoasocjacji dwufotonowej ultrazimnych atoméw Ca
w polu impulséw lasera femtosekundowego, stosujac efektywny dwustanowy hamiltonian w przy-
blizeniu fali rotujacej. Obliczytem krzywe energii potencjalnej, dwufotonowe dipolowe momenty
przejécia oraz polaryzacje dynamiczne przy uzyciu teorii odpowiedzi sformutowanej w ramach me-
tody sprzezonych klasteréw. Propagator Czebyszewa byt uzywany do rozwiazywania zaleznego od
czasu réwnania Schrodingera. Impulsy laserowe byly ksztalttowane zaréwno w dziedzinie czestotli-
wosci w rezimie stabego pola, jak i w dziedzinie czasu w rezimie silnego pola. Celem projektu byto
znalezienie warunkéw dla wydajnej dwufotonowej fotoasocjacji dwéch ultrazimnych atoméw w ul-
trazimne czasteczki, gdy wzbudzenie atomowe jest koherentnie ttumione, podczas gdy tworzenie
stabo zwiazanych czasteczek tuz ponizej progu atomowego jest zwiekszone. Praca byta zrealizowa-
na pod kierunkiem prof. dr. hab. Roberta Moszynskiego i we wspétpracy z prof. dr. Christiane Koch.

—
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Nastepnie uzytem schematu obliczeniowego opracowanego w mojej pracy magisterskiej w obli-
czeniach w ramach duzego projektu teoretyczno-eksperymentalnego, ktorego celem byto pokazanie
femtosekundowej koherentnej kontroli dwufotonowej fotoasocjacji termicznych atomow Mg w cza-
steczki Mgo. W ramach tej wspotpracy obliczytem krzywe energii potencjalnej, dwufotonowe dipo-
lowe momenty przejscia i polaryzacje dynamiczne. Eksperymenty zrealizowata grupa prof. dr. Zoha-
ra Amitay’a w Technionie - Izraelskim Instytucie Technologicznym, a wyniki tej wspoétpracy zosta-
ly zaprezentowane w publikacjach [012], [O11], [O8]. Najwazniejszym odkryciem bylo pokazanie
formowania sie czasteczek dwuatomowych z koherencja rotacyjna i wibracyjna w dwufotonowej
femtosekundowej fotoasocjacji goracych atoméw. Koherentne superpozycje zwiazanych poziomow
ro-wibracyjnych w stanie wzbudzonym elektronowo byty badane przez opézniony w czasie trzeci
foton, a generowanie koherencji wyjasniono przez filtrowanie Franck-Condona energii zderzen i fal
parcjalnych. Otrzymane wyniki utorowaty droge do koherentnej kontroli tworzenia wiazan chemicz-
nych [228].

Moje studia doktorskie rozpoczatem w 2009 roku i dotyczyty one badan teoretycznych dyna-
miki kwantowej i kontroli ultrazimnych czasteczek w polach zewnetrznych. Moja praca doktorska
pt. "Quantum dynamics and control of ultracold molecules in external fields" zostata obroniona
w 2014 r. pod kierunkiem prof. dr. hab. Roberta Moszynskiego na Uniwersytecie Warszawskim i
prof. dr. Christiane Koch z Uniwersytetu w Kassel w Niemczech. Zaproponowatem i zbadatem no-
we schematy formowania i kontroli kwantowej, ktére toruja droge do petnej kontroli kwantowej
nad procesami molekularnymi. Najnowocze$niejsze metody ab initio zostaty zastosowane do zba-
dania struktury elektronowej ukladéw molekularnych waznych dla trwajacych lub planowanych
badan eksperymentalnych i teoretycznych w ultraniskich temperaturach. Nastepnie wykorzystalem
dane dotyczace struktury elektronowej zaréwno w zaleznych od czasu, jak i niezaleznych od cza-
su badaniach dynamiki molekularnej w projektach dotyczacych struktury, powstawania, kontroli i
zderzen ultrazimnych atoméw i czasteczek. Szes¢ publikadji [013], [010], [09], [07], [O6] i [O5] sta-
nowito trzon pracy. Wszystkie programy napisane w ramach badan doktorskich zostaty wiaczone
do biblioteki programéw do symulacji zaleznej od czasu kwantowej dynamiki molekularnej QDYN,
opracowanej w grupie prof. dr. Christiane Koch z Uniwersytetu w Kassel w Niemczech.

W artykule [014] zbadalismy strukture elektronowa czasteczki SrYb i wykorzystalismy ja do po-
kazania mozliwosci formowania mocno zwiazanych ultrazimnych czasteczek SrYb w sieci optycznej
w eksperymencie fotoasocjacji przy uzyciu lasera pracy ciagtej. Byto to pierwsze opisane w pismien-
nictwie badanie powstawania ultrazimnych polarnych czasteczek z dwéch atoméw o zamknietej po-
wloce. Zaproponowalismy fotoasocjacje w poblizu przejscia linii interkombinacyjnej atomu strontu
do pozioméw wibracyjnych silnie zmieszanych przez sprzezenie spin-orbita stanow elektronowych
BE, @311, A1 oraz C'TI, z pézniejsza skuteczna stabilizacja do poziomu wibracyjnego v” = 1
elektronowego stanu podstawowego. Czasteczki SrYb w stanie podstawowym moga by¢ nastepnie
otrzymane poprzez wykorzystanie indukowanych zderzeniami przejs¢ z v” = 1 do v" = 0. Alterna-
tywnie, fotoasocjacja i stabilizacja do " = 0 moga przebiega¢ poprzez stymulowane adiabatyczne
przejécie Ramana, pod warunkiem, ze czestotliwos¢ putapkowania sieci optycznej jest wystarcza-
jaco duza i spojnos¢ fazowa miedzy impulsami moze by¢ utrzymana przez co najmniej dziesiatki
mikrosekund.

W artykule [010], we wsp6tpracy z prof. dr. hab. Monika Musiat z Uniwersytetu Slaskiego w
Katowicach, zbadali$my strukture elektronowa czasteczki Rby, wykorzystujac metode podwojnego
przylaczenia elektronéw w formalizmie przestrzeni Focka w metodzie sprzezonych klasterow. Obli-
czyliémy wszystkie stany elektronowe do asymptoty 5s + 5d, czyli energii okoto 26,000 cm~!. Obli-
czenia byly pierwszymi opublikowanymi w pismiennictwie badaniami, ktére wykorzystaty niedaw-
no opracowana metode do generowania wysoce doktadnych potencjatow oddziatywan miedzyato-
mowych. Aby poprawnie przewidzie¢ wiasciwosci spektroskopowe Rbs, obliczylismy elektryczne
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dipolowe momenty przej$¢, elementy nieadiabatycznego sprzezenia i macierze sprzezenia spino-
orbita oraz statyczne dipolowe polaryzowalnosci za pomoca wieloreferencyjnej metody oddziaty-
wania konfiguracji. Zbadaliémy réwniez wplyw silnego nierezonansowego $wiatla laserowego na
strukture ro-wibracyjna czasteczek z otwarta powloka na przykladzie przejs¢ miedzy elektronowym
stanem podstawowy X'Z! i stanami wzbudzonymi A'Z,; and b°I1,, sprzezonymi przez oddziaty-
wanie spin-orbita w czasteczce Rby. W przypadku nierezonansowych natezen pola rzedu 10° W/cm?
oddzialywanie spin-orbita i sprzezenie z polem nierezonansowym staja sie porownywalne. Pole nie-
rezonansowe moze by¢ wiec uzyte do kontrolowania singletowo-trypletowego charakteru pozio-
mow ro-wibracyjnych.

W artykule [O8] zaproponowalem i zbadalem nowa klase wysoce magnetycznych i polarnych
czasteczek sktadajacych sie z chromu i zamknigto-powlokowych atoméw metali ziem alkalicznych.
Czasteczki te posiadaja duze momenty dipolowe zaréwno magnetyczne, jak i elektryczne, co czynije
potencjalnie interesujacymi kandydatami do ultrazimnych badan fizyki wielu ciat. Zwtaszcza wspot-
zawodnictwo miedzy magnetycznymi i elektrycznymi oddzialywaniami dipolowymi oraz kontrola
zewnetrznymi polami elektrycznym i magnetycznym moze by¢ realizowana i badana za pomoca
tych czasteczek.

W artykule [O7], we wspélpracy z prof. dr. Romanem Kremsem z Uniwersytetu Kolumbii Bry-
tyjskiej w Vancouver, zbadalismy oddziatywania polarnych dimeréw metali alkalicznych w kwinte-
towym stanie spinowym i wykazaliémy tworzenie si¢ gleboko zwiazanych kompleksoéw przejscio-
wych. Kompleksy przejsciowe moga rozkladac sie adiabatycznie do homojadrowych dimeréw me-
tali alkalicznych (dla wszystkich czasteczek z wyjatkiem KRb) i do trimeréw metali alkalicznych (dla
wszystkich czasteczek) bez barier dla takich reakcji chemicznych. Oznacza to, ze wszystkie dimery
metali alkalicznych w stanie a?L" sa niestabilne chemicznie w ultrazimnych temperaturach i uzycie
sieci optycznej do segregacji czasteczek i ttumienia strat moze by¢ konieczne. PrzeanalizowaliSmy
réwniez unikalne cechy reakcji chemicznych ultrazimnych dimeréw metali alkalicznych w stanie
elektronicznym a®L ', ktére mozna kontrolowa¢ za pomoca pél zewnetrznych.

W artykule [O6] zaproponowali$my nierezonansowe $wiatto laserowe do kontrolowania magne-
tycznych rezonanséw Feshbacha w ich potozeniu i szerokosci w polarnych czasteczkach paramagne-
tycznych w stanie podstawowym. Naturalne magnetycznie przestrajalne rezonanse Feshbacha w ta-
kich czasteczkach sa zbyt waskie, aby umozliwi¢ magnetoasocjacje, zaczynajac od ultrazimnych ato-
méw. Dla nierezonansowych natezeni pola rzedu 10° W/cm? pokazalismy, ze szeroko$¢ rezonanséw
mozna zwiekszy¢ o trzy rzedy wielkosci, osiagajac kilka Gausséw. To otworzyto droge do wytwa-
rzania ultrazimnych czasteczek z duzymi momentami dipolowymi elektrycznymi i magnetycznymi,
a tym samym do symulacji kwantowych fizyki wielu ciat z takimi czastkami.

W artykule [O5] zaproponowatem i zbadalem wiasciwosci elektronowego stanu podstawowe-
go polarnych i paramagnetycznych czasteczek skladajacych sie z atomu europu i atomu w stanie
S. Zastosowatem techniki ab initio do obliczenia krzywych energii potencjalnej dla atoméw europu
oddziatujacych z atomami alkalicznymi i ziem alkalicznych w przyblizeniu Borna-Oppenheimera
dla wysokospinowych elektronowych stanéw podstawowych. Odkrylem, ze czasteczki EuK, EuRb
i EuCs posiadaja zarowno duzy elektryczny jak i magnetyczny moment dipolowy, co czyni je po-
tencjalnie interesujacymi kandydatami do ultrazimnych wielocialowych symulacji kwantowych,
zwlaszcza w sytuacji, kiedy beda sputapkowane w sieci optycznej w potaczonych polach elektrycz-
nym i magnetycznym.

W artykule [O4] po raz pierwszy zbadaliSmy strukture elektronowa jonu molekularnego LiYb ",
a wyniki obliczen ab initio zastosowaliémy w obliczeniach zderzeniowych. Pokazalismy pomyslne
perspektywy wspotchtodzenia jonu Yb" zanurzonego w ultrazimnym gazie atoméw Li. Obliczyli-
$my state szybkosci zderzen elastycznych i nieelastycznych wynikajacych z radiacyjnego transferu
fadunku i radiacyjnej asocjagji. OtrzymaliSmy widma jednofotonowej fotoasocjacji dla tworzenia jo-
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néw molekularnych w stanie singletowym i dwu-fotonowej fotoasocjacji dla tworzenia jon6w mole-
kularnych we wzbudzonym stanie trypletowym oraz zaproponowalismy spektroskopie fotoasocjacji
pojedynczej czasteczki. Przeanalizowali$my konsekwencje niniejszych wynikéw dla budowy symu-
latora kwantowego, emulujacego fizyke ciata statego za pomoca hybrydowego uktadu ultrazimnych
jonéw Yb' i atoméw Li.

Podczas mojego stazu podoktorskiego w Instytucie Fotoniki w Barcelonie skupitem czes¢ mo-
ich zainteresowan badawczych na problemach kwantowych uktadéw wielociatowych. W artykutach
[02] i [O3], ktére powstaly we wspotpracy z prof. dr. hab. Maciejem Lewensteinem, zastosowalismy
metody ab initio chemii kwantowej do zbadania fermionéw o spinie 1/2 oddziatujacych poprzez
dwuciatowy potencjal kontaktowy w jednowymiarowej putapce harmonicznej. Zbadalismy réwniez
przejécie od kilku do wielu fermionéw w putapce harmonicznej, gdzie odkryliémy, ze energia zbiega
do granicy wielociatowej zaskakujaco szybko z iloécia atoméw dla kazdej wartosci sity oddziatywa-
nia, podczas gdy wiele atoméw jest potrzebnych do powstania nieanalitycznego zachowania prze-
rwy energetycznej parowania i wygladzenie oscylacji potencjatu chemicznego indukowanych przez
strukture powtokowa putapki. Te linie badan kontynuuje z czescia mojej grupy badawczej, badajac
uktady kilku i wielu wysoce magnetycznych polarnych czasteczek i jonéw molekularnych.

Po powrocie na Uniwersytet Warszawski pod koniec 2016 roku zatozytem wtasna grupe badaw-
cza, aby méc aktywnie realizowaé¢ moje pomysty i projekty naukowe. Zaangazowatem w tym celu
kilku studentéw studiéw licencjackich i magisterskich, czterech doktorantéw i jednego doktora na
stazu podoktorskim. Naszym celem jest prowadzenie badan na froncie fizyki atomowej, molekular-
nej i optycznej oraz chemii kwantowej, w Scistej wsp6tpracy z moimi miedzynarodowymi teoretycz-
nymi i eksperymentalnymi partnerami badawczymi, wybierajac uklady, problemy i aplikacje, ktére
sa wazne dla trwajacych i przysztych prac eksperymentalnych.
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