streszczenie

Monofluorek glinu jest doskonatym kandydatem do badan w ultraniskich temperaturach ze
wzgledu na jego diagonalne czynniki Franka-Condona i stabilnos¢. Nasze badanie obejmuje
obliczenia teoretyczne dotyczgce procesow chtodzenia z udziatem AIF. Poniewaz czgsteczki sg
bardziej ztozone niz atomy, potrzebne sg nowe metody chtodzenia czgsteczek. Celem tych
badan jest dostarczenie teoretycznych podstaw dla metod chitodzenia gazem buforowym,
chtodzenia przez parowanie i chtodzenia sympatycznego. ZastosowaliSmy metody chemii
kwantowej ab initio sprzezonego klastera (CC) i wieloreferencyjnej interakcji konfiguracji (MRCI)
do obliczenia potencjatéw oddziatywania z duzg doktadnoscig. Obliczono interakcje czgsteczek
AlIF ze sobg (uktad czteratomowy), atomem helu (uktad trojatomowy) oraz atomami rubidu
(uktad tréjatomowy) dla stanu podstawowego i wzbudzonego czgsteczki AIF. Zgtaszane sg
wysokiej jakosci powierzchnie energii potencjalnej dla wszystkich tych oddziatywan, a takze
badano zbieznos¢ bazowg metod ab initio oraz wptyw efektéw relatywistycznych dla kazdego z
uktadéw. Zademonstrowano réwniez dokladnos¢ i ograniczenia metodologii chemii kwantowe;j
ab initio. Wykonano obliczenia rozpraszania dla zderzen AIF-He, ktére dajg wglad w
perspektywy eksperymentalne chtodzenia AIF gazem buforowym. Dane do przysztych obliczen
rozpraszania sg rowniez udostepniane dla interakcji AIF-AIF i AIF-Rb, co stanowitoby podstawe
teoretyczng dla odpowiednich eksperymentow. Jednym z gtéwnych wynikéw tego badania jest
obliczenie petnego czterowymiarowego potencjatu oddziatywania AIF-AIF z duzg doktadnoscia.



