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Precyzyjna i doktadna spektroskopia stabych molekularnyb linii widmowych
wspomagana obliczeniami ab initio

Spektroskopia jest pataym narzedziem unmiwiajacym gteboki wglad w fizyke mik@wiata. Precy-
zyjne badania struktury czasteczek oraz podstawowychialgevah molekularnych odgrywaja vzaa role w
wielu zastosowaniach, takich jak monitorowanie atmosfaeynskiej w celu identyfikacji zrédet zanieczysz-
czeh i modelowania zmian klimatu, wykrywanie zanieczyszcee produkcji uktadéw potprzewodnikowych,
nieinwazyjna diagnostyka medyczna, wykrywasladowych il&ci materiatdow wybuchowych, zrozumienie
pochodzenia i ewolucji galaktyk, czy poszukiwarmigia pozaziemskiego. W przypadku bagedstawowych
spektroskopia jest wykorzystywana do poszukiwania novegkiipoza Modelem Standardowym, do oceny,
czy state fizyczne ulegaja zmianom w czasie, lub do weryjfiikatozen dotyczacych dynamiki zderaamole-
kularnych. Wiele z tych zastosowaviaze sie z wysokimi wymaganiami dotyczacymi jgkodanych spektro-
skopowych. Satelitarny monitoring gtnia gazéw cieplarnianychzwbecnie wymaga danych referencyjnych
o doktadnéciach lepszych miprocent. W przypadku czasteczkowego wodoru potwielidzaoprawngci teo-
retycznych obliczé parametrow ksztattu linii oraz przewidytalektrodynamiki kwantowej (QED) dotycza-
cych czestotliwéci przegt wymaga danych eksperymentalnych o dokiddmch na poziomie odpowiednio
102 i 1019, W modelowaniu atmosfer egzoplanet istotna jest komp#étneoretycznych modeli parame-
trow ksztattu linii (np. nateen linii) dla bardziej zt@onych czasteczek, ktéra wymaga uwzglednienia — zwykle
bardzo stabych — linii widmowych bedacych wynikiem p&zejlo wyzszych standéw energetycznych.

W niniejszym projekcie planujemy potadzyvysitki eksperymentalne i teoretyczne w celu rozwiaaani
powyzszych probleméw. Przedmiotem badagda czasteczkowy wodér i tlenek wegla, czyli prostady
molekularne wane w badaniach podstawowydrpdowiskowych i astrofizycznych.

W ramach projektu po raz pierwszy zostana wykonane bardkiadne i precyzyjne pomiary wybranych
linii widmowych tych czasteczek patonych w zakresie bliskiej podczerwieni. Osiagniecgoteelu wige sie
z budowa unikalnego spektrometru, ktéry urfiei przeprowadzenie wysokorozdzielczej spektroskapo-
lekularnej z osia czestotliveai rejestrowanych widm dowiazana do pierwotnych wzarcaestotliwgci. W
ramach niniejszego projektu wykorzystane zostana najmevesiagniecia w dziedzinie spektroskopii lasero-
wej, ktéra w ciagu ostatnich lat 8wiadczyta ogromnego wzrostu w odniesieniu do takich petedw jak
czulcst, rozdzielcz&C spektralna i stabilri osi czestotliwéci. Zostana wykorzystane trzy bardzo doktadne
techniki spektroskopowe wykorzystujace wneki optycamektroskopia strat we wnece (CRO8yity ring-
down spectroscopy), spektroskopia szerokoi modéw wneki (CMWScavity mode-width spectroscopy) oraz
spektroskopia dyspersyjna (CMD&yity mode-dispersion spectroscopy). Ostatnia z nich opiera sie wylacznie
na pomiarze czestotlivéei, tj. wielkasci fizycznej aktualnie mierzonej najdoktadniej, i ma pacfah aby sta
sie najdokfadniejsza ze wszystkich metod spektroskgpbwZastosowanie tych trzech ultraczutych technik
spektroskopowych pozwoli na wyeliminowanie btedéw apa@vych wplywajacych na wyznaczane parame-
try ksztattu linii oraz zwiekszy maiwosci metrologiczne spektrometru.

Wiasciwa analiza danych bedzie wymagata modelu uwzglegitegjo szereg efektow fizycznych wpty-
wajacych na ksztatt linii widmowych. Obecnie nastepujeces przechodzenia spektroskopowych baz danych
na opis linii widmowych wykraczajacy poza prosty profil yta. Niedawno zostat opracowany nowy pro-
fil referencyjny, ktory jest w stanie odtworzywidma molekularne w szerokim zakresi&migh z pazadana
doktadn&cia wynoszaca porej 0.1%. Analiza ksztattu linii z wykorzystaniem tego mhdbedzie uzupet-
niona obliczeniami wychodzacymi z pierwszych zasad megh&wantowej. W ramach projektu planujemy
wspoOtprace z wiodacymi ngwiecie grupami zajmujacymi sie teoretyczna spektpik molekularna w celu
obliczenia parametréw ksztattu linii, takich jak nzépia linii czy szeroksci i przesunigcia zderzeniowe.

Wyniki projektu umaliwia poréwnanie teorii i eksperymentu na niespotykanglatychczas poziomie.
Wyznaczone pofzenia linii widmowych czasteczkowego wodoru, jednego jivazniejszych uktadéw w ba-
daniach podstawowych, pozwola na testy elektrodynamikarkowej dla molekut na nieosiagalnym dotad
poziomie doktadngci. Czasteczki bedace obiektem badaramach projektu odgrywaja kluczowa role w ba-
daniach atmosferycznyckrodowiskowych i astrofizycznych, zatem wyniki projektugaonie€ wptyw na te
dziedziny. Lista parametréw ksztattu linii widmowych wyggowana w ramach projektu zostanie wiaczona do
najpopularniejszych spektroskopowych baz danych, degikmu wyniki projektu beda dostepne dla szerokiej
spotecznéci naukowe;.



