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Streszczenie

Czasteczka wodoru (Hs) to sztandarowy przyktad obiektu badan interdyscyplinarne;
dziedziny na pograniczu fizyki i chemii. Jest juz na tyle ztozonym uktadem, by uznac ja za
indywiduum chemiczne. Jednoczesnie — ze wzgledu na prostote jej budowy — mozliwe jest
obliczanie jej wtasnosci, takich jak energie przejs¢ oscylacyjno-rotacyjnych lub energia
dysocjacji, za pomoca typowych dla fizyki, fundamentalnych metod o duzej doktadno-
ci (np. rzedu 107° em™! dla energii dysocjacji Hy) . Dostepno$é wynikéw pomiaréw
spektroskopowych tych wielkosci o zblizonej doktadnosci pozwala nie tylko na testowanie
sp6jnosci naszego rozumienia przyrody, ale rowniez potencjalnie na wyznaczanie pewnych
wielkosci i statych fizycznych — promienia tadunkowego protonu, stosunku masy elektronu
do protonu czy statej Rydberga R.,. Aby osiagna¢ wymagany do tego poziom dokltadno-
Sci, nie tylko efekty skonczonej masy jader (adiabatyczne i nieadiabatyczne) musza byé
uwzglednione, ale rowniez relatywistyczne i kwantowo-elektrodynamiczne (QED). Syste-
matyczny opis wszystkich tych efektow moze by¢ dokonany za pomoca nierelatywistycznej
elektrodynamiki kwantowej (NRQED) i nieadiabatycznej teorii zaburzenn (NAPT).

Rozprawa zawiera przeglad tych metod i pokazuje jak zastosowaé je do opisu tytuto-
wych relatywistycznych poprawek nieadiabatycznych dla czasteczki Hs i jej izotopomerdw.
Nieuwzglednienie tych poprawek byto przyczyna niezgodnodci teorii i eksperymentu, ktora
wystapita w 2017 roku dla bardzo wielu energii przej$¢ oscylacyjno-rotacyjnych i energii
dysocjacji. Praca zawiera opis metody regularyzacji pojawiajacych sie w toku obliczen
operatorow, jak rowniez sposobow postepowania z operatorem jadrowego gradientu, a
takze obszerne poréwnanie otrzymanych wynikow z danymi eksperymentalnymi dla Hs,
HD, Dy, DT oraz Ts.

Obliczenia relatywistycznej poprawki nieadiabatycznej ostatecznie przeprowadzono w
bazie funkcji Gaussa (jawnie skorelowanych: ECG). Niemniej jednak zbadane zostato
rowniez potencjalne zastosowanie bazy wyktadniczej, jawnie skorelowanej (ECE). Roz-
prawa zawiera wyrazenia umozliwiajace korzystanie z takiej bazy, metody rozwiazywania
probleméw numerycznych, z ktérymi mozna sie wowczas zetknaé, a takze orientacyjne
poréwnanie z wynikami w bazie ECG.

Dzieki skorzystaniu z formalizmu NAPT, obliczenie energii dowolnego poziomu lub
przejscia oscylacyjno-rotacyjnego dla dowolnego izotopomeru Hy w danym stanie elek-
tronowym jest stosunkowo proste — jesli tylko dostepne sa informacje o poszczegdlnych
wktadach do energii (nierelatywistycznym, relatywistycznym, QED) w formie potencjatow
zaleznych od odleglosci miedzyjadrowej. Takie potencjaly powstaly w ramach zaréwno
poprzednich prac naszej grupy badawczej, jak i projektu bedacego tematem tej rozprawy.
Dlatego tez powstal program komputerowy H2spectr — by zebra¢ dotychczasowa wie-
dze i umozliwi¢ uzytkownikowi btyskawiczne uzyskanie interesujacej go energii poziomu
oscylacyjno-rotacyjnego lub przejscia. Jest on szczegdltowo opisany w niniejszej rozprawie.

Wyniki pracy pomogty z powrotem uzgodnié¢ eksperyment i teorie, stajac sie kolejnym
krokiem na drodze wiodacej do wyznaczenia promienia tadunkowego protonu ze spektro-
skopii czasteczkowej 1 wkltadem do dalszego rozwoju teorii.



