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K13

Antrinis kvantavimas ir papildomos simetrijos atomo fizikoje: teorija ir praktinis pritaikymas

Secondary quantization and additional symmetries in atomic physics: theory and practical
application

Gediminas Gaigalas
Vilniaus universitetas, Fizikos fakultetas, Teorinés fizikos ir astronomijos institutas, Saulétekio al. 3, LT-10222 Vilnius

ediminas.gaigalas

Atominiai duomenys pladiai naudojami jvairiose
mokslo srityse: atomo spektroskopijoje, plazmos
fizikoje, astrofizikoje ir t.t. Straipsnyje [1] parodyta, kad
laboratoriné  spektroskopija stipriai atsilicka nuo
teleskopiniy stebéjimy ir atominiy parametry poreikis ir
apimtis sparCiai auga. Eksperimentinis atominiy
duomeny gavimas daznai yra labai sudétingas, reikalauja
brangios aparatiiros ir dideliy eksperimentatoriy
pastangy. ISankstinis teorinis spektry modeliavimas
leidzia supaprastinti ir atpiginti eksperimentus.

Atominiy duomeny poreikis ypac iSaugo, kai pirma
karta mokslo istorijoje (2015 m. rugséjo 14 d.) buvo
aptiktos gravitacinés bangos. 2017 m. rugpjucio mén.
gravitacinés bangos buvo uzfiksuotos i§ dviejy
susiliejusiy neutroniniy zvaigzdziy (NZ). Tais paciais
metais JAV mokslininkai Raineris Weissas, Barry C.
Barishas ir Kipas S. Thorne’as buvo jvertinti Nobelio
fizikos premija uz svary idirbj atrandant gravitacijos
bangas ir jas tiriant. Kartu su gravitacinémis bangomis
buvo uzfiksuota ir S$viesa, skleidziama medziagos,
susidariusios besijungiant dviem NZ. Manoma, kad
medziagoje, susidariusioje jungiantis dviem NZ, yra
gausu sunkiyjy elementy, tokiy kaip auksas, platina, ar
lantanidy grupés elementy. Kadangi S$ie elementai
pasizymi skirtingomis $viesos sugerties savybémis,
kiekvieno jy sugeriamos $viesos bangos ilgis ir sugérimo
laipsnis yra unikalus, todél medziagos sudétis gali bati
nustatyta pagal ja sudarantiy elementy atomines
charakteristikas ir naujai susidariusios kilonovos §viesos
rySkumo pasiskirstyma pagal bangos ilgj. Problema ta,
kad Siuo metu pasaulyje truksta Siy elementy tiksliy,
iSsamiy atominiy duomeny. Todél tik labai tikslds
teoriniai tyrimai gali uzpildyti $ig spraga.

Atsizvelgiant | auksSCiau paminétus Siuolaikinés
atomo teorijos poreikius, Siame darbe buvo plétojama
atomo teorija, Kkuriamos programos ir atliekami
skai¢iavimai. Plétojant teorijg pagrindinis démesys buvo
skirtas sukininés kampinés dalies integravimo metodikai,
transformacijai i§ jj rySio j LS ry$j, optimalaus rySio
ieSkojimui, biortogonaliy orbitaliy metodui, kuris leisty
nagrinéti jvairias atomo ar jono charakteristikas dar
didesniu tikslumu. Sukurty metody pagrindu buvo
paraSytos atitinkamos kompiuterinés programos, tame
tarpe kompiuteriniai paketai skirti didelés apimties atomy
bei jony su atvirais sluoksniais skai¢iavimams, remiantis
daugiakonfigtraciniu (Dirako), Hartrio ir Foko ar
konfigaracijy superpozicijos artiniais.

Darbe buvo atlikta nemazai ab initio teoriniy
skaic¢iavimy, kuriy pagalba buvo aprobuota Siame darby
cikle sukurta metodika ir programiné jranga:
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1. Teoriniuose spektroskopiniuose tyrimuose buvo
atlikti didelés apimties skai¢iavimai. Labai tikslas
rezultatai gauti visoms antrojo periodo elementy
izoelektroninéms sekoms nuo Li iki Ne. I§ treciojo
periodo buvo nagrinétos izoelektroninés sekos nuo Al iki
S. Taip pat buvo nagrinéti atskiri atomai ir jonai, kurie
yra ypac aktualts astrofizikoje ir plazmos fizikoje. Buvo
pateikti iSsamis, sistemingi ir labai dideli energijos
spektro, Suoliy, gyvavimo trukmiy duomeny rinkiniai.

2. Serija darby yra skirta hipersmukiosios strukttiros
nagrinéjimui. Plétojant programing jranga buvo teoriskai
surastos Be, C, B, Mg, N tipo izoelektroniniy seky
hipersmulkiosios A ir B struktaros ir Lande g; konstantos.
Taip pat Sie tyrimai atlikti atskiriems atomams ir jonams
reikalingiems astrofizikoje.

3. Izotopinis poslinkis buvo nagrinétas Be, C, B, Mg,
N tipo izoelektroninés sekos jonams bei Zn atomui.
Tiriamieji darbai leido jvertinti sukurty programy
generuojamy duomeny tiksluma, skai¢iavimo schemy
subtilybes, bei kamieno elektrony koreliacijy svarba.

4. Kristalinio lauko tyrimuose didziausias démesys
buvo skiriamas tris kartus jonizuoto Er analizei. Sis
elementas buvo pasirinktas dél jo svarbos termo-
branduolinés sintezés reaktoriuose. Buvo atlikta
energijos spektro, pagrindinés konfigiiracijos draustiniy
Suoliy analizé. Sukurtas naujas Starko suskilimo
elektriniame lauke skai¢iavimui skirtas paketas ir atlikta
Er 1V analizé. Taip buvo ple¢iamos GRASP programinio
paketo galimybés skaiciuoti sudétingas elektrony
konfigiiracijas.

5. Kilonovos, kaip dviejy besijungian¢iy NZ
astronominio jvykio, kuris taip pat yra ir gravitaciniy
bangy $altinis, tyrimai skatino tirti lantanidy grupés vieng
karta jonizuotus jonus, neodimio jonus (Nd II, Nd Il ir
Nd IV) ir kilonovai svarbius silpny suri$ty biiseny
Suolius. Kadangi tokius Suolius sudétinga stebéti
eksperimente, buvo pradéta plétoti Suoliy tikslumo
analizés metodika, paremta skirtingomis kalibruotémis.

6. ISsamiis simetrijy pazeidimy tyrimai, nustatant
elektrinj dipolinj momenta, buvo atlikti sunkiesiems
elementams Ra, Hg, Yb, Cn.

Reiksminiai Zodziai: daugiaelektroniné atomo teorija,
sukininis-kampinis integravimas, antrinis kvantavimas,
Racah algebra, kvazisukinys.

Literatura
[1] Nature Editorial, Nailing the fingerprints in the stars, Nature 503,
437 (2013).

28


mailto:gediminas.gaigalas@tfai.vu.lt

	K.pdf
	k13


