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Wstęp Kwantowe gazy ultrazimnych molekuł

Dlaczego badać zimne cząsteczki?

Zastosowania ultrazimnych cząsteczek:

kondensat Bosego-Einsteina (polarnych) cząsteczek

wpływ struktury rowibracyjnej na fazę BEC

spektroskopia molekularna wysokiej rozdzielczości

wyznaczanie stosunku mp/me , stałej α i innych stałych
fundamentalnych - weryfikacja QED i Modelu Standardowego

pomiar momentu dipolowego elektronu i łamania symetrii TP

komputer kwantowy na polarnych cząsteczkach w sieci
optycznej

chemia kontrolowanych ultrazimnych reakcji
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Wstęp Kwantowe gazy ultrazimnych molekuł

Realizacja eksperymentalna - otrzymywanie

Metody pośrednie:

fotoasocjacja

magentoasocjacja

Metody bezpośrednie:

chłodzenie przez
odparowanie

sympatyczne chłodzenie

spowalnianie Starka
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Wstęp Kwantowe gazy ultrazimnych molekuł

1. Spowalnianie Starka → sympatyczne chłodzenie

Spowalnianie Starka → gaz zimnych cząsteczek LiH (∼ 1mK )
[Tarbutt, Phys. Rev. A 81(3) (2010)]

⇓
Dalsze chłodzenie do ultraniskich temperatur (∼ 1µK ) przez
zanurzenie w gazie ultrazimnych atomów.

Pytanie: Warunki konieczne do skutecznej realizacji sympatycznego
chłodzenia??
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Wstęp Kwantowe gazy ultrazimnych molekuł

2. Narodziny chemii ultraniskich temperatur

Otrzymane po raz pierwszy w 2008 gazy ultrazimnych cząsteczek
w podstawowym stanie rowibracyjnym otworzyły drogę do chemii
kontrolowanych kwantowo reakcji.

S. Ospelkaus et al., Science 327, 853 (2010)

Konieczna teoria opisująca zderzenia molekularne w ultraniskich
temperaturach.
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Wstęp Kwantowe gazy ultrazimnych molekuł

2. Narodziny chemii ultraniskich temperatur cd.

S. Ospelkaus et al., Science 327, 853 (2010)
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Opis zderzeń Anizotropowy potencjał oddziaływania

Oddziaływania międzycząsteczkowe

Oddziaływanie atomów parametryzuje się jedną zmienną R.
W przypadku cząsteczek musimy uwzględnić względną orientację:
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Obliczenie metodami ab initio wielowymiarowych potencjałów
oddziaływania staje się problemem skomplikowanym numerycznie.
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Opis zderzeń Anizotropowy potencjał oddziaływania

Potencjał oddziaływania LiH + Li

W. Skomorowski, et al. (in press, 2010)
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Opis zderzeń Równania silnego sprzężenia

Hamiltonian

Hamiltonian układu atom + cząsteczka ma postać

Ĥ = − ~2

2µ
1
R2

∂

∂R

(
R2 ∂

∂R

)
+

~2

2µ
l̂2

R2 + V (R, r , θ) + Ĥmon.

Funkcję falową można rozpisać w bazie funkcji kątowych

ψα(~R,~r) = r−1R−1
∑
ν,J,M

φνj(r)χαν,J,M(R)|J,M, j , l〉,

Funkcja kątowa będąca stanem własnym ĵ2, l̂2, Ĵ2 i Ĵz to

|J,M, j , l〉 =
∑
ml ,mj

〈jmj lml |JM〉|jmj〉|lml〉
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Opis zderzeń Równania silnego sprzężenia

Sprzężony układ równań

Odcałkowując po wszystkich zmiennych prócz R równanie

Ĥψα(~R,~r) = Eψα(~R,~r)

dostaje się układ sprzężonych równań (pomijając oscylacje ν)[
− ~2

2µ
d2

dR2 + 〈J, j , l |Vint |J, j , l〉+
~2l(l + 1)

2µR2 +
j(h + 1)

2µr r
− E

]
χJjl(R)

= −
∑
j ′,l ′

′〈J, j , l |Vint |J, j ′, l ′〉χJj ′l ′(R)

Rozwiązanie układu równań silnego sprzężenia jest wymagającym
numerycznie przedsięwzięciem, a dla zderzeń w zewnętrznych
polach często niemożliwym.
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Opis zderzeń Równania silnego sprzężenia

Sympatyczne chłodzenie LiH w gazie Li

Warunkiem koniecznym do realizacji sympatycznego chłodzenia
jest odpowiednio duży stosunek przekrojów czynnych na zderzenia
elastyczne do nieelastycznych (σel/σinel >> 1)

E=1mK
|in>=|l=0,j=1>

|lost>=|l=1,j=0>
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Zderzenia nieelastyczne związane są z przejściem LiH j = 1→ j = 0
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Opis zderzeń Równania silnego sprzężenia

Przekroje czynny na zderzenia

σ~const

σ~1/k

W. Skomorowski, et al. (in press, 2010)
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Opis zderzeń Funkcja falowa w granicy niskich energii

Zależność funkcji falowej od energii

Rozwiązanie równania Schrödingera

w obszarze minimum dla
zimnych zderzeń praktycznie nie zależy od energii
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Radialne funkcje falowe w granicy niskich energii dla zderzających się LiH + Li

opisanych kątową funkcją |J = 0, j = 0, l = 0〉 = |0, 0〉|0, 0〉
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Opis zderzeń Funkcja falowa w granicy niskich energii

Zależność funkcji falowej od energii
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Opis zderzeń Funkcja falowa w granicy niskich energii

Funkcja falowa a momentu pędu ruchu względnego

W reżimie niskich temperatur, za sprawą bariery centryfugalnej,
tylko kilka najniższych fal parcjalnych ma znaczenie.
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Radialne funkcje falowe dla zderzających się LiH + Li o energii 0.5K (stany

rotacyjne |J = l , j = 0, l〉)
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Opis zderzeń Funkcja falowa w granicy niskich energii

Funkcja falowa a momentu pędu ruchu względnego

Przechodząc do obszaru ultraniskich temperatur T < 1mK ,
najważniejszą rolę zaczyna odgrywać fala parcjalna s.
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Radialne funkcje falowe dla zderzających się LiH + Li o energii 1mK (stany

rotacyjne |J = l , j = 0, l〉)
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Opis zderzeń Funkcja falowa w granicy niskich energii
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Teoria defektu kwantowego Motywacja fizyczna

Wprowadzenie parametrów defektu kwantowego

Skoro więc postać funkcji falowej na małych odległościach jest
słabo zależna od wartości energii i momentu pędu
(tak jak los Wile E.’ego Kojota nie zależy od jego starań w walce
ze strusiem i zawsze kończy się upadkiem w przepaść)

to dlaczego nie zastąpić funkcji falowej w tym obszarze jednym,
niezależnym od energii i momentu pędu, parametrem?
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Teoria defektu kwantowego Realizacja

Model - półklasycznie nie znaczy nie kwantowo
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Na małych odległościach rozwiązanie można zapisać w bazie funkcji WKB

f̂ (r) = k(r)−1/2 sinβ(r)

ĝ(r) = k(r)−1/2 cosβ(r)

k(r) =
√
2µ(E − V (r)/~

β(r) =

∫ r
dxk(x)
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Teoria defektu kwantowego Realizacja

Model

Funkcja falowa na małych odległościach

Φ(r) = [f̂ (r)I + ĝ(r)Y]A

gdzie Y jest macierzą parametrów defektu kwantowego, przechodzi na dużych
odległościach do postaci asymptotycznej zgodnej z

f̂ (x)→ f (r) = k−1/2 sin(kr − lπ/2+ ξ)

ĝ(t)→ g(r) = k−1/2 cos(kr − lπ/2+ ξ)

Propagując funkcję falową od małych do dużych odległości można wyliczyć
macierz S a z niej odpowiednio szybkości (lub przekroje czynne) zderzeń
elastyczne i nie elastyczne.

Kelα(E) = gα
~π
µkα
|1− Sαα(E)|2

Kinelα (E) = gα
~π
µkα

(1− |Sαα(E)|2)
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Teoria defektu kwantowego Realizacja

Wprowadzenie parametrów defektu kwantowego

Co daje sparametryzowanie zachowania funkcji falowej w obszarze
małych odległości jednym parametrem?

nie potrzeba znać pełnego potencjału oddziaływania

raz znalezione wartości parametrów pozwalają opisać wiele
sytuacji fizycznych dla różnych energii

Problemy:

ilość parametrów, które trzeba wprowadzić do modelu, aby
opisać poprawnie zderzenia cząsteczek (dla atomów działa
perfekcyjnie)
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Podsumowanie

Podsumowanie

Rozwój technik eksperymentalnych dostarcza wyzwań dla
teorii zderzeń cząsteczkowych

Złożoność obliczeniowa metod ab initio i podejścia równań
silnego sprzężenia narzuca konieczność opracowania metod
przybliżonego opisu zderzeń cząsteczkowych

Słaba zależność kształtu funkcji falowej od energii i momentu
pędu w obszarze małych odległości pozwala na zastosowanie
podejścia teorii defektu kwantowego

Zastosowanie wielokanałowej teorii defektu do zderzeń
cząsteczkowych wiąże się z problemem zbyt dużej liczby
parametrów defektu, jednaka zastosowanie parametrów
defektu wyliczonych z pełnego potencjału daje nadzieję na
poprawny niezłożony numerycznie opis
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