Warszawa, 16.11. 2008

Prof. dr hab. Tadeusz Stacewicz
Instytut Fizyki Doswiadczalnej
Uniwersytetu Warszawskiego

00-681 Warszawa, ul. Hoza 69

Recenzja pracy doktorskiej mgr Nguyen Huy Bang
pt. Investigation of electronic states of the NaLi molecule

by polarization labeling spectroscopy

Dwuatomowe czasteczki ztozone z atoméw metali alkalicznych naleza do stosunkowo
prostych uktadow kwantowych. Sa one wdzigcznym obiektem badan teoretycznych, gdyz
wzgledna niezlozono$¢ pozwala tworzy¢ ich modele, dos¢ wiernie oddajace rzeczywistg
budowe. Weryfikacja tych modeli odbywa si¢ na drodze do$wiadczalnej, i co ciekawe,
rezultaty pomiaréw swa dokladnoscia o kilka rzedow wielkosci przewyzszaja wyniki
teoretyczne. Mozliwos¢ dobrego poréwnania do$wiadczenia z teoria, jaka moze sic w tej
dziedzinie odby¢, ma znaczenie nie tylko dla poznania budowy tych czasteczek: pozwala
lepiej zrozumie¢ nature wiazan chemicznych i stanowi test ich kwantowomechanicznego
opisu. Szczegblnie ostatnio obserwuje si¢ duzy postep badaniach czasteczek. Nastapito to,
dzigki mozliwosciom, jakie daja wspotczesna spektroskopia laserowa i metoda wigzek
molekularnych w potaczeniu z innymi technikami optyki instrumentalnej i elektroniki. Postep
jest takze zwiazany z rosnacym zainteresowaniem czasteczkami, wynikajacym z mozliwosci
zastosowania rezultatow badan. Na przyktad, duze zainteresowanie molekutami tego typu
zauwaza si¢ wérdd fizykow, zajmujacych sie kondensatem Bose-Einsteina.

W Polsce jedna z wiodacych grup, zajmujacych si¢ spektroskopia czasteczek
dwuatomowych, jest zespot naukowcéw z Instytutu Fizyki Doswiadczalnej Uniwersytetu
Warszawskiego i Instytutu Fizyki Polskiej Akademii Nauk kierowany przez prof. dr hab.
Pawla Kowalczyka i prof. dr hab. Wtodzimierza Jastrzgbskiego. Wykonana w tym zespole
praca doktorska mgr Nguyen Huy Bang dotyczy spektroskopii czasteczek NaLi. Molekuty te
sq interesujace, gdyz sa najprostszymi alkalicznymi czastkami heteronuklearnymi. Posiadaja
trwaly moment dipolowy. Jednak trudnosci do$wiadczalne sprawily, ze w poréwnaniu z

innymi dwuatomowymi czastkami alkalicznymi zostaly stabo zbadane; niewiele jest tez dla



nich wynikéw teoretycznych. Przedmiot rozprawy nalezy wiec do ,.goracych” tematow
wspolczesnej optyki.

Praca sklada si¢ z czterech zasadniczych rozdzialéw. Pierwszy z nich to wstep, w
ktorym autor wyjasnia znaczenie badania dwuatomowych alkalicznych czasteczek
heterojadrowych i krotko omawia podstawowe osiggniecia pracy. W rozdziale drugim
przedstawiono kwantowomechaniczny opis czasteczek dwuatomowych, uzywane w nim
przyblizenia, wlasnosci potencjalow stosowanych w tym opisie oraz techniki ich
modelowania, a takze - klasyfikacje stanéw elektronowych czasteczki i reguly wyboru dla
przejs¢ miedzy tymi stanami. Na koncu, w podrozdziale 2.6, oméwiono dodatkowe efekty
wystepujace  w  widmach czastek, bedace przyczyng niezgodnosci obserwacji
przewidywaniami przyblizenia Borna — Oppenheimera. Uwazam, ze niezbyt szczesliwie
nazwano je zaburzeniami (perturbations in molecular spectra). Nie przecze, ze do opisania
tych niezgodnosci uzywa sie rachunku zaburzen, jednak zjawiska fizyczne, czyli wymienione
tu efekty elektrostatyczne, efekty nieadiabatyczne, sprzgzenie spin — orbita, efekty rotacyjne,
nie powinny by¢ nazywane zaburzeniami. Sg zjawiskami, ktérych prostsze modele nie
ujmuja. W optyce atomowej stosuje si¢ wtedy termin ,,poprawka” (correction).

W rozdziale trzecim przedstawiono teori¢ spektroskopii znakowania polaryzacyjnego,
wykorzystywanej w niniejszej pracy. Jest to jedna z najbardziej precyzyjnych technik
spektroskopii laserowej uzywanych do badania czasteczek. Opisano takze uklad
doswiadczalny. Podkresli¢ nalezy, ze autorzy podjeli si¢ trudnego zadania, gdyz wydajnie
wytwarzanie czastek NaLi odbywa si¢ w skrajnie nieprzyjaznych warunkach. Problemem jest
nie tylko operowanie z pierwiastkami bardzo agresywnymi chemicznie lecz takze to, ze
koncentracje atoméw par tych pierwiastkow osiggaja porownywalne wartosci w znaczaco
roznigeych sie temperaturach. Eksperyment powiod! si¢ dzigki zastosowaniu trdjsekcyjne;
komorki typu heat — pipe, w ktorej sekcja wewngtrzna wypelniona byta parami litu, a sekcje
zewngtrzne — parami sodu. Dzigki odpowiedniemu doborowi temperatur w tych sekcjach, w
sekcji centralnej koncentracje par sodu i litu byly pordéwnywalne i tam dochodzito do
powstawania czgstek NaLi. Podwdjny heat — pipe byt wykorzystywany juz w tej grupie
wezesnie] do wytwarzania molekul KLi, jednak warto o nim wspomnie¢, bo rozwigzanie
wyze] wymienionych problemoéw jest istotnym osiagnigciem zespotu. W pomiarach laserem
pompujacym byl impulsowy generator parametryczny, a do probkowania wykorzystano
impulsowy laser barwnikowy. Absolutng warto$¢ dlugosci fali lasera pompujacego okreslano
za pomoca interferometru Fabry — Perota, odnoszac si¢ jednocze$nie do widma

optogalwanicznej lampy argonowe;j.



Rozdzial czwarty, po krétkim wprowadzeniu przedstawiajacym wezesniejsze badania
czastek NalLi, zawiera opis przeprowadzonych przez autora doswiadczen i analize wynikow.
W kolejnych podrozdziatach doktorant przedstawia wyniki badan nastepujacych standw tej]
czasteczki: 4'S", 3'TI, 4'I1, 5'1T oraz 6'TL. Dla kazdego stanu przeprowadzono rejestracje
widm, dokonano rozpoznania linii w nich wystepujacych, a na tej podstawie WyzZnaczono
stale molekularne (tj. odleglos¢ miedzyjadrowa w stanie réwnowagi i glebokosé jamy
potencjatu) ewentualnie wspotezynniki Durhama (okreslajace energie pozioméw w zaleznosci
od liczby oscylacyjnej i rotacyjnej), oraz ksztalty energii potencjatu. Na koncu rozdziatu
dokonano poréwnania tych rezultatdw z obliczeniami teoretycznymi, bardzo ,,goracymi”, bo
opublikowanymi w sierpniu 2008 roku.

Osiagnigcia pracy sa znaczace. Wszystkie stany o symetrii 'II, ktore objely
doswiadczenia opisane w tej dysertacji, nie byly wczesniej przez nikogo badane. Stan 4'%",
cho¢ wezesniej obserwowany, zostal w przez doktoranta przestudiowany z duzg precyzja.
Przeanalizowano dla niego okoto 200 przejs¢, dzigki czemu mozliwe bylo zweryfikowanie
poprawnosci obliczefi teoretycznych i posredniego potwierdzenia, ze prawidlowe sg dla niego
przewidywania potencjalu o podwoéjnym minimum. Dobra zgodno$¢ przewidywanych i
zmierzonych potencjalow osiagnieto takze dla stanéw o symetrii 1.

Zwraca uwage bardzo staranne opracowanie wynikow, wysoka dokladno$é badan,
duza dbatos¢ o precyzje. Wazne jest takze krytyczne podejécie do wiasnych danych i
wskazywanie niedostatkow osiagnietych rezultatéw. Dzigki temu autor osiagnal wyniki
majgce istotng warto$¢ naukowa i stanowiace podstawe do wykorzystania ich do testowania
teoretycznych modeli czastek.

Nie udato si¢ niestety autorowi unikna¢ drobnych potknieé¢ i niedoskonatosci. 1 tak,
stwierdzenie ze str. 29, ze: spin orbit interactions appear due to coupling among spins of
electrons and the angular momenta caused by moving electrons and the rotating molecule jest
nieprawdziwe. Pierwsza czg$¢ zdania sugeruje, Ze oddziatywanie spin — orbita to
mechaniczne (zyroskopowe) sprzezenie momentéw pedu elektronu: spinowego i orbitalnego.
W drugiej czgsci zdania — rownie nieprawdziwej - uwzglednia si¢ jeszeze do tego rotacyjny
ruch molekul. Oddzialywanie spin — orbita polega na oddziatywaniu elektrodynamicznym:
spinowego momentu magnetycznego elektronu z polem magnetycznym molekuty powstatym
wskutek ruchu fadunkow, jakimi sg elektrony i jadra atomow tworzace molekute.

Praca jest napisana dobrym jezykiem i nieztym stylem. Mozna by stwierdzi¢, ze czyta
si¢ ja fatwo, gdyby nie nadmierna ilo$¢ uzywanych w niej akronimoéw. Obok skrétow

powszechniej przyjetych i uzywanych w $rodowisku optykéw (Nd:YAG, OPO/OPA,
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interferometr FP, lampa HC, PD), czy tez skr6téw znanych szerzej gldownie osobom
zajmujgcym si¢ spektroskopig molekularng (np. RKR), autor wprowadzil okolo 8-miu
wlasnych akronimow: BO, PEC, PLS, DRMSD, IPA, SVD, DPotFit, MLR . Zonglowanie w
tekscie pracy tymi skrotami doprowadza do zdan takich, jak ...we compared the MLR
potential with the IPA PEC”. To bardzo utrudnia czytanie rozprawy, szczegolnie, gdy wraca
si¢ do niej po kilku tygodniach. Trzeba wtedy odszukaé¢ strony, na ktorych te akronimy
zostaly zdefiniowane. Myéle, ze praca nie stala by sie zbyt rozwlekla, gdyby z tych
akronimoéw w wigkszosci zrezygnowano. A w dodatku nie zamieszczono listy skrotéow z
wyjasnieniami ich znaczen, cho¢ na poczatku rozprawy zamieszczono — moim zdaniem,
niezbyt potrzebne, spisy tablic i rysunkéw, Przydata by sie takze i lista symboli
matematycznych.

Ogolem edycyjna strona pracy jest staranna, czytelne opisane sa zawarte w niej liczne
rysunki. Recenzent zauwazyl tylko drobne bledy we wzorach (np. 2.8) i nieznaczace
niescistosci w opisie uktadu do$wiadczalnego. Jak jest szerokos$¢ linii probkujacego lasera
barwnikowego i czy ma ona znaczenie dla eksperymentu ?

Podsumowujac stwierdzam, ze dysertacja mgr Nguyen Huy Bang jest ciekawa
nowatorska i bardzo pozyteczna. Wspomniane powyzej niedostatki, gléwnie natury
Jezykowej, w niczym nie obnizaja mojej bardzo dobrej oceny tej pracy. Zawarte w niej
wyniki sg testami dla modeli teoretycznych: zaréwno tych, ktére istnieja, jak i przysztych.
Rozprawa wskazuje rozbieznosci miedzy wynikami teoretycznymi i do$wiadczalnymi, przez
co jest waznym wkladem do dyskusji na temat struktury energetycznej badanych czasteczek,
Testem jakosci osiagnietych w niej wynikow jest to, ze zostaly one juz opublikowane w
czterech artykulach naukowych w czasopismach o zasiegu migdzynarodowym.

Stwierdzam wige, Ze rozprawa mgr Nguyen Huy Bang pt. Investigation of
electronic states of the NaLi molecule by polarization labeling spectroscopy spelnia
warunki okreslone w Ustawie o stopniach naukowych i tytule naukowym oraz stopniach i
tytule w zakresie sztuki. Wnioskuje o dopuszczenie tej pracy do dalszych etapow

przewodu doktorskiego.
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