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»Teoretyczne badania stanéw zwigzanych pozytonu i asymetrycznych izotopomerow jonu H,",

w formalizmie zmodyfikowanego przyblizenia adiabatycznego”

Przyblizenie adiabatyczne jest podstawa niemal wszystkich przeprowadzanych obecnie obliczen
kwantowomechanicznych. Opiera si¢ ono na zatozeniu, ze ci¢zsze jadra atomowe ze wzgledu na wigksza mase
poruszajg si¢ znacznie wolniej niz elektrony. Pozwala to na przedstawienie funkcji falowej w postaci iloczynu funkcji
jadrowej, zaleznej tylko od potozen jader, oraz elektronowej, ktora od potozen jader zalezy parametrycznie, przy czym
ta ostatnia jest konstruowana tak, jakby jadra miaty nieskonczong mase. Dla cigzszych atomow takie przyblizenie dziata
dobrze, jednak dla lekkich jader, gdzie ruch odbywa si¢ w krotszej skali czasowej, opis adiabatyczny moze by¢
niewystarczajacy.

Celem pracy bylo wlaczenie efektu skonczonej masy jader do formalizmu przyblizenia adiabatycznego na etapie
rozwigzywania zagadnienia elektronowego - poprzez modyfikacje tadunkéw jader. Ma to umozliwi¢ badanie zjawisk
okre$lanych jako nieadiabatyczne w ramach opisu adiabatycznego. Praca skupia si¢ na dwoch potencjalnych
zastosowaniach proponowanej metody — pozytonowych stanach zwigzanych oraz asymetrii fadunku w
heteroizotopowych czasteczkach homojadrowych.

Przebadane zostaty cztery atomy pozytonowe, réznigce si¢ mechanizm i energia wigzania pozytonu — stabo
zwigzany pozytonowy beryl (e Be), silnie wiazacy e pozytonowy magnez (e ' Mg) oraz zwigzki wodoru i litu z atomem
pozytonium (PsH i LiPs). Dla wszystkich wymienionych uktadow istniejg doktadne wyniki odniesienia, pozwalajace
oceni¢ jako$¢ zastosowanej metody. Dodatkowo w celu poprawy otrzymanych wartosci, przetestowana zostata
péltempiryczna procedura, polegajaca na wprowadzeniu masy efektywnej pozytonu.

Obliczenia wykonano takze dla trzech uktadow molekularnych: pozytonowego wodorku litu (e 'LiH), dla ktérego
znane sa dokladne wartosci energii wigzania i szybkos$ci anihilacji, pozytonowego fluorowodoru (e'HF) oraz
pozytonowego cyjanowodoru (¢ ' HCN). Zmodyfikowane przyblizenie adiabatyczne potwierdzito stabilnos¢ e HF, dla
ktérego do tej pory istniaty jedynie przewidywania teoretyczne, oraz pozwolito na pierwsze w literaturze oszacowanie
szybko$ci anihilacji e"HCN.

Trzecia grupg badanych uktadow byly heterojadrowe izotopomery jonu H,". Uzyskano tutaj pelne widmo stanow
rowibracyjnych dla stanu podstawowego (HT', DT') oraz pierwszego elektronowego stanu wzbudzonego (HD', HT",
DT"), przy czym wyniki dla stanow wzbudzonych jonéw HT"i DT sg pierwszymi w literaturze.

Zmodyfikowane przyblizenie adiabatyczne dla uktadow wiazacych pozyton wedlug pierwszego mechanizmu daje
energic wigzania stabej jakosci. Metoda nie nadaje si¢ natomiast do badania zwigzkéw z atomem pozytonium (PsH,
LiPs). Niewatpliwg zaleta prezentowanego podej$cia jest tatwe oszacowanie szybkos$ci anihilacji pozytonowych
czgsteczek, trudno dostepne dla innych metod. Wprowadzenie poprawki w postaci masy efektywnej poprawia
otrzymane warto$ci w wickszosci przypadkow, jednak nie jest to podejscie Sciste i przy braku teoretycznych podstaw
prowadzi do wynikow, ktdre nie sg ograniczone wariacyjnie.

Zmodyfikowane przyblizenie adiabatyczne poprawnie odtwarza efekt asymetrii tadunku w heterojadrowych
izotopomerach jonu H,', a takze pozwala w tatwy sposdb uzyska¢ widmo poziomdw rowibracyjnych dla elektronowych
stanow wzbudzonych, dostepnych do tej pory jedynie dla metod opartych na transformacjach Hamiltonianu oraz

coupled-states.



