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STRESZCZENIE

Niniejsza rozprawa przedstawia badania z dziedziny teoretycznej spektro-
skopii molekularnej, ktorych celem jest symulowanie zderzeniowo indukowa-
nych ksztaltow profili linii spektralnych wyprowadzonych z zasad pierwszych.
Kluczowym elementem tej pracy jest opracowanie i udoskonalenie metodolo-
gii symulacji profili linii widmowych przy uzyciu parametrow uzyskanych z
obliczen rozpraszania kwantowego ab initio, oraz przetestowane jej na kilku
rzeczywistych uktadach, takich jak Hy,-He, HD-He, Dy-H; Ho-Ar i CO-Ar.

Nasza metodologia pozwala na symulowanie ksztaltow linii w petni z zasad
pierwszych, umozliwiajac bezposrednie poréwnanie wynikow teoretycznych i
doswiadczalnych. Dzieki temu mozlwa jest precyzyjna weryfikacja popraw-
nosci naszych obliczen w oparciu o najdokladniejsze dane eksperymentalne.
Niniejsza rozprawa doktorska obejmuje serie testow eksperymentalnych, po-
twierdzajacych dokladnos¢ symulowanych profili ksztattu linii widmowych w
kilku zderzeniowych ukladach molekularnych, w zakresie ciSnienia obejmuja-
cym szesc rzedow wielkosci. Dzieki naszym obliczeniom rozpraszania kwanto-
wego i dokladnemu modelowaniu ksztaltu linii spektralnej, odtwarzamy widma
eksperymentalne z dokladnoscia na poziomie ponizej procenta.

Wykorzystujac nasza metodologie, stworzyliSmy pierwsze bazy danych pa-
rametrow ksztaltow linii widmowych opatre w pelni na obliczeniach ab initio.
Nasze zestawy danych pozwalaja na symulowanie ksztaltow linii poza mode-
lem Voigta, uwzgledniajacych zaleznoSc rozszerzenia i przesuniecia od pred-
kosci molekuly, oraz efekt Dickego. Niniejsza rozprawa prezentuje kompletne
zestawy danych przejsc rowibracyjnych molekut H, i HD, zaburzonych helem,
oraz najwazniejszych linii molekuty HD zaburzonej H,.

W nineijszej rozprawie zawarto rowniez nowe metody opisu ksztaltu linii
widmowych w rezimie zdominowanym przez zderzenia zmieniajce predkosc.
Symulacje linii w tych warunkach, przy uzyciu dotychczasowych metod, wy-
magaly wydajnej infrastruktury obliczeniowej. W tej pracy pokazujemy, ze
ksztalt linii w tych warunkach mozna opisa¢ za pomoca profilu Lorentza oraz
podajemy analityczne wyrazenia umozliwiajace obliczenie efektywnych szero-

kosci i przesuniecia linii.




