Ultradokladne obliczenia
ksztaltow molekularnych linii widmowych
z zasad pierwszych

Nikodem Stolarczyk

Instytut Fizyki, Uniwersytet Mikolaja Kopernika w Toruniu

Wigkszo$¢ wiedzy na temat Wszech§wiata, ludzko$¢ zawdziecza spektroskopii. Dzieki tej
technice pozyskujemy kluczowe informacje o egzoplanetach, gwiazdach 1 przestrzeni
migdzygwiazdowej. Zderzenia molekut maja istotny wptyw na widma, powodujac zaburzenia
ksztattéw linii pod wplywem oddziatywan miedzymolekularnych.

Podczas mojego referatu zaprezentuj¢ metodologie, ktora laczy teorie¢ kwantowego
rozpraszania molekul z teorig ksztattu linii widmowych. Nasze podej$cie pozwala na
obliczenia widma w pelni z zasad pierwszych, dzigki czemu mozemy symulowaé syntetyczne
ksztatty linii widmowych bez dopasowywania parametrow do danych eksperymentalnych.

Poniewaz nasze obliczenia wynikaja w petni z zasad pierwszych, mozemy zweryfikowac¢ ich
doktadno$¢ poprzez bezposrednie pordéwnanie syntetycznych linii widmowych z tymi
zmierzonymi w laboratorium. Przedstawi¢ wyniki walidacji naszej metodologii na
przyktadzie kilku uktadow molekularnych, takich jak H,-He, HD-He, D,-H,, Hy-Ar i CO-Ar.
Te testy potwierdzaja doktadnos$¢ naszych obliczen na poziomie ponizej 1%.

Na zakonczenie pokazg, jak wykorzystujemy nasza metodologi¢ do generowania obszernych
zestawOw danych parametrow ksztaltow linii widmowych dla bazy danych HITRAN. Jak
dotad, w peini opracowali§my dane dotyczace molekuty wodoru, zapewniajac lacznie listy
kilkudziesigciu tysiecy przej$¢ w molekutach H, oraz HD zaburzonych H, oraz helem.



