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1 Imie i nazwisko

Jarostaw Ruczkowski

2 Posiadane dyplomy, stopnie naukowe

e magister fizyki - specjalno$é: fizyka stosowana
Uniwersytet Mikotaja Kopernika w Toruniu, Wydzial Matematyki, Fizyki i Chemii, 1988 r.
Tytut pracy magisterskiej : Wiasnosci wegli warstwowych

Promotor : dr Jerzy Wieczorek

e doktor nauk fizycznych w zakresie fizyki
Uniwersytet Adama Mickiewicza w Poznaniu, Wydziat Fizyki, 2000 r.

Tytul rozprawy doktorskiej : Ilosciowe okreslenie efektéw oddziatywania konfiguracji w strukturze
subtelnej © nadsubtelnej prazeodymu

Promotor : prof. dr hab. Ewa Stachowska (w ramach grantu KBN, praca z wyrdznieniem)

3 Informacje o dotychczasowym zatrudnieniu w jednostkach nauko-
wych

e (01.10.1988 — 30.09.1989 — asystent stazysta
Zaklad Fizyki Atomowej, Instytut Fizyki Politechniki Poznanskiej,

e (01.10.1989 — 30.06.1990 — asystent
Zaklad Fizyki Atomowej, Instytut Fizyki Politechniki Poznanskiej,

e (01.01.1991 — 30.09.1991 — starszy referent techniczny
Zaklad Fizyki Atomowej, Instytut Fizyki Politechniki Poznanskiej,

e 01.10.1991 — 31.01.2000 — asystent
Zaklad Fizyki Atomowej, Instytut Fizyki Politechniki Poznanskiej,
po utworzeniu Wydzialu Fizyki Technicznej w roku 1997 - Katedra Fizyki Atomowej

e (01.02.2000 — 28.02.2014 — adiunkt
Katedra Fizyki Atomowej, Wydzial Fizyki Technicznej Politechniki Poznanskiej,

w roku 2006 Katedra Fizyki Atomowej zmienita nazwe na: Katedra Inzynierii i Metrologii Kwan-
towej,

e od 01.03.2014 — asystent

Zaktad Automatyki i Robotyki, Instytut Automatyki i Inzynierii Informatycznej, Wydzial Elek-
tryczny Politechniki Poznanskie;j.

4 Przebieg pracy naukowej

4.1 Przed uzyskaniem stopnia naukowego doktora

W pazdzierniku 1988 roku podjalem prace w Zaktadzie Fizyki Atomowej Instytutu Fizyki Politechniki
Poznanskiej, kierowanym przez profesora Jerzego Dembczynskiego. Przedmiotem mojej dziatalnosci



naukowej od samego poczatku bylo badanie, metodami pétempirycznymi, struktury subtelnej i nad-
subtelnej atoméw ztozonych oraz iloéciowe okredlanie efektéw wystepujacych tam oddziatywan. W ba-
daniach tych wspélpracowatem bezposrednio z pracownikami Zakladu Fizyki Atomowej : prof. Jerzym
Dembczynskim, prof. Ewa Stachowska, dr Magdaleng Elantkowska oraz dr Gustawem Szawiota. Po-
nadto, przy wspélpracy z megr inz. Arleta Stachowska, wlaczylem sie w rozwijanie oprogramowania do
pétempirycznej analizy struktury atomu, a po jej odejsciu z Zaktadu, w potowie lat 90-tych, catkowicie
przejatem role osoby odpowiedzialnej za to zadanie.

W latach 1991-93 uczestniczylem w pracach zwigzanych z interpretacja wynikéw pomiarow
struktury nadsubtelnej oraz przesunieé¢ izotopowych w atomie europu [1].

W potowie lat 90-tych rozpoczatem realizacje autorskiej koncepcji opracowania bardziej zinte-
growanego pakietu programéw wykorzystywanego da badan w Zaktadzie. Wynikalo to z rozszerzenia
dotychczas uzywanych programéw do analizy struktury subtelnej o nowe oddzialywania, dla kto-
rych odpowiednie formuly na wspotczynniki katowe, w oparciu a algebre Racah, byly wyprowadzane
przez dr M. Elantkowska. Odrebne dotad programy, realizujace obliczenia dla poszczegdlnych typow
konfiguracji, wraz z zupetnie nowymi podprogramami dla obliczen oddzialywan miedzykonfiguracyj-
nych, zostaly wlaczone jako procedury do jednego programu generujacego macierz wspotczynnikéw
katowych struktury subtelnej. Obstuga programu zostala maksymalnie uproszczona a dominujaca
role przejety odpowiednio opracowane algorytmy. Czesé tych prac byla realizowana w ramach pro-
jektu KBN Nr 0T11F01008p01 i wiazala sie z implementacja pakietu na komputerach duzej mocy
w Poznanskim Centrum Superkomputerowo-Sieciowym. Formuly analityczne oraz wyniki zastosowan
pakietu byly sukcesywnie publikowane [2-5]. W okresie p6Zniejszym opracowany zostal analogiczny
program dla macierzy wspotczynnikéw katowych struktury nadsubtelne;j.

W tym samym czasie, wraz z pracownikami Zaktadu, rozpoczatem wspotprace z dr Safa Bouazza,
z Uniwersytetu w Reims. Podczas jego pobytu w Poznaniu, oraz w okresie péZniejszym, wspolne prace
dotyczyly analizy struktury subtelnej i nadsubtelnej atoméw hafnu i cyrkonu [6,7]. Dr Bouazza otrzy-
mal, uzywany w tym czasie przez nas, pakiet programoéw do analizy struktury subtelnej i nadsubtelnej,
ktory w kolejnych latach wykorzystywal w swoich samodzielnych badaniach.

Wraz z calym zespotem Zaktadu uczestniczytem w pracach, ktore zaowocowaly pierwsza w $wie-
cie obserwacja jonéw prazeodymu uwiezionych w pulapce Paula [8].

W kolejnych latach, we wspolpracy z osrodkiem w Dubnej, uczestniczytem w pracach zwigzanych
z analiza struktury nadsubtelnej atomu europu [9, 10].

Wspdlpraca z prof. G.H. Guthohrleinem z Uniwersytetu Sit Zbrojnych w Hamburgu, rozpoczeta
na poczatku lat 90-tych, zaowocowala zainteresowaniem analiza struktury atomu prazeodymu. Wyni-
kato to z duzej iloéci, niepublikowanych wczesniej, nowych danych dotyczacych pozioméw energii oraz
rozszczepien nadsubtelnych. Analiza pétempiryczna tych danych stanowila jednoczeénie znaczacg po-
moc w rozstrzyganiu watpliwosci dotyczacych interpretacji wynikow eksperymentu. Zaobserwowana
wéwcezas, bardzo duza efektywnosé Scistego powiazania badan doswiadczalnych z analiza pdtempi-
ryczng sktonita mnie do wyznaczenia badan nad struktura atomu prazeodymu jako tematu przyszlej
rozprawy doktorskiej.

4.2 Po uzyskaniu stopnia naukowego doktora

Po uzyskaniu stopnia naukowego doktora, od 1 lutego 2000 roku zatrudniony zostatem na stanowisku
adiunkta w Katedrze Fizyki Atomowej na Wydziale Fizyki Technicznej.

W okresie tym opracowalem algorytm i stworzylem program do obliczen uwzgledniajacych w od-
dzialywaniach nadsubtelnych efekty niediagonalne wzgledem liczby kwantowej J. Umozliwia on in-
terpretacje bardzo precyzyjnych wynikéw do$wiadczalnych uzyskanych np. metodg podwdjnego re-
zonansu optyczno-mikrofalowego. Idea programu wykorzystuje analogie do diagonalizacji macierzy
energii struktury subtelnej. Macierz struktury nadsubtelnej zawiera oprécz elementéow diagonalnych,
réwniez elementy niediagonalne wzgledem liczby kwantowej J. Jej bezposrednia diagonalizacja oraz
dopasowanie doswiadczalnych i wyliczanych interwaléw struktury nadsubtelnej pozwala analizowaé
wyniki z dokladnoscig obliczen do 1 Hz i w ten sposoéb uzyskaé tzw. skorygowane stale struktury



nadsubtelnej (az do oddzialywan magnetycznych oktupolowych i elektrycznych heksadekapolowych).
Powstaly program witaczony w strukture dotychczas istniejacego oprogramowania wykorzystywany
jest w celu uzyskania skorygowanych statych struktury nadsubtelnej, stanowi tez efektywne narzedzie
umozliwiajace wyznaczenie warto$ci wyzszych momentéw jadrowych. Pierwsze zastosowania programu
dla atomu lantanu, przedstawione zostaly w przegladowej pracy dotyczacej atoméw lantanu, tytanu
i hafnu [11].

W dalszych latach uczestniczylem w pracach zwiazanych z analizg struktury subtelnej i nad-
subtelnej jonu prazeodymu [12] oraz atomu europu [13]. Dostepno$é nowych danych dotyczacych
struktury subtelnej i nadsubtelnej atomu prazeodymu pozwolitla mi kontynuowaé prace zwiazane z ta
tematyka [14]. Prace te zwiazane byly réwniez z rozszerzeniem mozliwosci obliczeniowych pakietu
programéw poprzez wlaczenie oddzialywania z konfiguracjami do czterech otwartych podpowtok oraz
pelniejszym uwzglednieniem oddziatywan drugiego rzedu, zaréwno w strukturze subtelnej jak i nad-
subtelnej. Zmodyfikowany pakiet zostal wykorzystany w pracy dotyczacej analizy struktury subtelnej
i nadsubtelnej atomu skandu w szerokiej bazie konfiguracji [15], w ktorej zawarto rowniez przewidywane
wartodci stalych struktury nadsubtelnej dla pozioméw w szerokim zakresie energetycznym jako istotna
pomoc w planowaniu i interpretacji prac doswiadczalnych. W pracy dotyczacej precyzyjnych pomiaréw
dla atomu chromu, dzieki znajomoéci do$wiadczalnych interwaléw struktury nadsubtelnej, dokonana
zostala diagonalizacja macierzy struktury nadsubtelnej i uzyskano ”skorygowane” wartosci statych
struktury nadsubtelnej, w tym stale oddzialywan magnetycznych oktupolowych [16]. W 2008 roku
uczestniczylem w pélempirycznej analizie wynikéw doswiadczalnych dotyczacych struktury nadsub-
telnej jonu lantanu [17,18].

W latach 2003-2014 bylem gléwnym wykonawca lub wykonawca projektéw badawczych fi-
nansowanych przez MNiSW i NCN zatytulowanych ”Weryfikacja modelu oddzialywan nadsubtel-
nych w atomie w tym hipotezy istotnego wptywu splatania stanéw jadra i powtloki elektronowe;j”
(MNiI 2 PO3B 056 24) oraz ”Kompletny pakiet programéw do opisu struktury atoméw zltozonych oraz
okreslenie jej atrybutéw na podstawie baz danych do$wiadczalnych” (MNiSW N519 033 32/4065).
Projekty te przyczynity sie dalszej rozbudowy pakietu programéw, w szczegélnosci procedur oblicze-
niowych dla struktury nadsubtelnej. W pracy dotyczacej atomu lantanu wykazano ze bezposrednia dia-
gonalizacja macierzy struktury nadsubtelnej pozwala na poprawne rozdzielenie przyczynkéw do rozsz-
czepien nadsubtelnych, pochodzacych od kolejnych rzedéw oddzialywan (magnetycznego dipolowego,
elektrycznego kwadrupolowego, itd.) [19]. Analizowana byla réwniez analogia pomiedzy metodami
parametryzacji uwzgledniajacymi wzbudzenia ”zamknigta powloka — otwarta powloka” i ”otwarta
powloka — pusta powloka”. Realizacja projektu ”Procedura komputerowego projektowania nukle-
arnego wzorca czestotliwosci” (NCN N519 650740) stanowita kontynuacje rozwoju oprogramowania
i jego aplikacji dla réznych pierwiastkow [20,21]. W pracy bedacej podsumowaniem projektu zapro-
ponowano metode poszukiwania, za pomoca badan struktury nadsubtelnej, izomerowego stanu jadra
toru, potencjalnego kandydata do nuklearnego wzorca czestotliwosci [22].

W 2012 roku zaproponowatem wykorzystanie precyzyjnie okreslonych funkeji falowych do opisu
przej$¢ elektrycznych dipolowych. Cykl publikacji zwiazany z tym zagadnieniem [23-30] stanowi moje
osiggniecie bedace podstawe ubiegania si¢ o stopien naukowy doktora habilitacyjnego i zostanie przed-
stawiony w sekcji 5.2.

W 2014 roku odbytem krétkoterminowy pobyt naukowy na zaproszenie prof. Safy Bouazza
z Uniwersytetu w Reims, podczas ktérego przedstawilem wspomniana wyzej metode parametryzacji
mocy oscylatoréow oraz przekazatem opracowany przeze mnie pakiet programéw stuzacych temu celowi.
Poza pracami, ktére powstaly w wyniku odnowienia wspélpracy z prof. S. Bouazza [25,26], pakiet ten
zostal wykorzystany w innych pracach, ktérych prof. Bouazza byl wspdtautorem [31-33].

Wieloletnie prace zwigzane z rozwojem autorskiego oprogramowania do analizy struktury atomu
zaowocowaly unikatowym w skali $wiatowej pakietem. Podczas konferencji ” Sensitivity, Error and Un-
certainty Quantification for Atomic, Plasma, and Material Data” w 2015 roku, Alexander Kramida
z National Institute of Standards and Technology (NIST) podczas swojego wykladu wymienil go obok
KODU COWANA i innych uznanych pakietéow [34]. Bardzo cenna jest moja autorska koncepcja spéjno-



$ci pakietu, dzieki czemu dane wprowadzone raz do zbioru wejsciowego, wraz z uzyskanymi na dowol-
nym etapie wynikami obliczen, przekazywane sa pomiedzy poszczegdlnymi programami, minimalizujac
mozliwosci pomylek, usprawniajac jednoczesnie proces analizy w znaczacy sposéb, az do prezentacji
wynikow, w formie gotowej do publikacji, wlacznie. Nieoceniona jest tu rola wielu niewielkich pro-
gramow pomocniczych rozwijanych niezaleznie od gtéwnych elementéw pakietu. Nalezy podkreslié, ze
jest to efekt pracy zespolowej, gdzie glowne idee zwiazane z opisem struktury atomu sg autorstwa
prof. Jerzego Dembczyniskiego oraz dr Magdaleny Elantkowskiej, formuty analityczne zostaty wypro-
wadzone przez dr Magdalene Elantkowska, natomiast algorytmy oraz stworzenia oprogramowania jest
moim autorskim wkltadem. Wspdélny byt réwniez wktad pracy zwiazany z testowaniem poprawnosci
formut oraz programoéw. Poprawnosé formul opisujacych parametry pierwszego rzedu rachunku zabu-
rzen zostala sprawdzona poprzez poréwnanie z wynikami obliczenn uzyskiwanymi z wykorzystaniem
programu COWAN CODE, ktéry uzywa innego typu sprzegania pomiedzy elektronami [35,36]. W przy-
padku parametréw opisujacych oddzialywania w II rzedzie rachunku zaburzen, opracowalem szereg
programéw dokonujacych odpowiednich sumowan iloczynéw parametréw I rzedu, ktérych poprawnosé
zostata potwierdzona wczesniej.

Niedawno szczegdlowy opis stosowanych metod parametryzacji struktury subtelnej i nadsubtel-
nej atomu, wraz z jawnym przedstawieniem formut analitycznych stosowanych w obliczeniach wspot-
czynnikéw katowych zostal zaprezentowany w cyklu publikacji [37-42]. Opublikowane zostaly réwniez
wyniki badan struktury jonu tantalu [43].

W 2014 roku rozpoczatem wspotprace z dr Andrzejem Sikorskim z Instytutu Automatyki i In-
zynierii Informatycznej Wydziatu Elektrycznego Politechniki Poznanskiej, dotyczaca optymalizacji
procedur wyznaczania funkcji wlasnych (program ATOM). Wspélpraca ta pozwolita na znaczne przy-
spieszenie obliczen, co zostalo cze$ciowo wykorzystane w analizie struktury subtelnej i nadsubtelnej
atomu terbu [44]. W 2016 roku dr Sikorski uzyskal grant Microsoft Azure for Research, ktérego plan
naukowy, przewidujacy obliczenia duzej skali dla atoméw ziem rzadkich, zostal opracowany z moim
udzialem. Optymalizacja procedur oraz dostosowanie ich do architektury Microsoft Azure umozliwi
wykonanie obliczen bez stosowania ograniczen liczby stanéw SL dla rdzenia 4fN. Pozwoli réwniez
odpowiedzieé¢ na pytanie jak stosowane dotad ograniczenia wplywaly na wyniki uzyskiwane w analizie
struktury subtelnej i nadsubtelne;j.

W 2016 roku nawiazalem wspdlprace z Ruohong Li oraz Jensem Lassenem z laboratorium
TRIUMF w Vancouver. W roku 2017 ukazala sie wspdlna praca dotyczaca laserowej rezonansowej
spektroskopii jonizacyjnej antymonu [45].

5 Wskazanie osiggniecia stanowigcego podstawe postepowania ha-
bilitacyjnego
Jako osiggniecie naukowe wynikajace z art. 16 ust. 2 ustawy z dnia 14 marca 2003r. o stopniach

naukowych i tytule naukowym (Dz. U. nr 65, poz. 595 ze zm.) wskazuje jednotematyczny cykl publikacji
pt. Pélempiryczne wyznaczanie parametréow przejsé promienistych w atomie.

5.1 Wpykaz prac stanowigcych jednotematyczny cykl publikacji:

Podano Impact Factor czasopisma dla roku opublikowania pracy, za wyjatkiem prac opublikowanych po 2015 roku

H1) J. Ruczkowski, M. Elantkowska, J. Dembczynski,
An alternative method for determination of oscillator strengths: The example of Sc II,
J. Quant. Spectrosc. Radiat. Transfer 145 (2014) 20-42; IF=2.645

H2) J. Ruczkowski, M. Elantkowska, J. Dembczynski,
Semi-empirical calculations of oscillator strengths and hyperfine constants for Ti 11,
J. Quant. Spectrosc. Radiat. Transfer 149 (2014) 168-183; IF=2.645



H3) J. Ruczkowski, S. Bouazza, M. Elantkowska, J. Dembczynski,
Semi-empirical analysis of oscillator strengths for Nb I1,
J. Quant. Spectrosc. Radiat. Transfer 155 (2015) 1-9; IF=2.859

H4) S. Bouazza, J. Ruczkowski, M. Elantkowska, J. Dembczynski,
Hyperfine structure, lifetime and oscillator strength of V II,
J. Quant. Spectrosc. Radiat. Transfer 166 (2015) 55-63; IF=2.859

H5) J. Ruczkowski, M. Elantkowska, J. Dembczynski,
Semi-empirical analysis of the fine structure and oscillator strengths for atomic strontium,
J. Quant. Spectrosc. Radiat. Transfer 170 (2016) 106-116; IF(2015)=2.859

H6) J. Ruczkowski, M. Elantkowska, J. Dembczynski,
Semi-empirical determination of radiative lifetimes for Sc II and Ti II,
J. Quant. Spectrosc. Radiat. Transfer 176 (2016) 6-11; IF(2015)=2.859

H7) J. Ruczkowski, M. Elantkowska, J. Dembczynski,
Semi-empirical determination of radiative parameters for Ag 11,
Mon. Not. R. Astron. Soc. 459 (2016) 3768-3782; IF(2015)=4.952

H8) J. Ruczkowski, M. Elantkowska, J. Dembczynski,
Semi-empirical determination of radiative parameters for atomic nickel,
Mon. Not. R. Astron. Soc. 464 (2017) 1127-1136; IF(2015)=4.952

5.2 Omoéwienie celu naukowego w.w. prac i osiggnietych wynikow wraz z oméwie-
niem ich ewentualnego wykorzystania

5.2.1 Wstep

Obserwowane linie widmowe, emitowane przez atomy lub jony, opisuja trzy wielkosci : czestotliwosé,
natezenie oraz ksztalt linii [46]. Zwiazane sa one bezposrednio z wielkoSciami opisujacymi strukture
atomu. Réznica energii pomiedzy poziomami elektronowymi wyznacza czestotliwosé przejécia (dlugosé
fali). Prawdopodobienstwa przej$¢ (moce oscylatoréw) maja wplyw na obserwowane natezenie linii.
Czasy zycia poziomow wzbudzonych determinuja naturalna szeroko$é linii widmowych. Sg one réwniez
zwigzane z prawdopodobienstwami przejscé.

Jednoczesnie, na linie widmowe maja wpltyw warunki zewnetrzne, w ktérych znajduje sie emiter.
Czestotliwosé przejécia moze ulec zmianie na skutek przesuniecia pozioméw energetycznych wywota-
nego wystepowaniem pola elektrycznego lub magnetycznego. Natezenie linii zalezne jest od obsadzenia
stanéw, podlegajacego zmianom spowodowanym zderzeniami lub obecnos$cig promieniowania. Profil
linii moze ulec poszerzeniu pod wplywem ruchu emitera. Dlatego tez badania spektroskopowe dostar-
czajg informacji niezbednych do opisu struktury atomu jak i stuzg do réznego rodzaju diagnostyki.
W ostatnich latach szczegélnym zainteresowaniem ciesza si¢ badania zwiazane z diagnostyka plazmy
w reaktorach fuzji termojadrowej [47].

Dokladne dane dotyczace prawdopodobienstw przej$é (mocy oscylatoréw) oraz czaséw zycia sa
szczegblnie istotne w astrofizyce do prawidlowego okreslenia sktadu chemicznego atmosfer gwiazd.
Rozpowszechnienie pierwiastkéw we Wszechswiecie zalezne jest od proceséw, ktére doprowadzity do
ich powstania. Najobficiej wystepujacy wodor powstal w wyniku pierwotnej nukleosyntezy w poczat-
kowych fazach ewolucji Wszech$wiata. Ciezsze pierwiastki, do grupy zelazowcéw wiacznie, powstaty
w wyniku proceséw zachodzacych w gwiazdach. Pozostale pierwiastki powstaly na skutek proceséw wy-
chwytu neutronéw na réznych etapach ewolucji gwiazd oraz w wyniku wybuchéw supernowych [48,49].
Wyznaczenie zawartoséci pierwiastka, w stosunku do wodoru, oraz analiza tej zawartosci dla réznych
pierwiastkow, pozwala na weryfikacje zaréwno modeli atmosfer gwiazd i ich ewolucji, jak réwniez
ewolucji galaktyk i calego Wszech$wiata.



5.2.2 Poélempiryczny opis struktury atomu

Droga do poznania struktury atomu, mechanizméw oddzialywania pomiedzy poszczegdlnymi elek-
tronami oraz oddzialywania powloki elektronowej z jadrem atomu jest znalezienie mozliwie jak naj-
doktadniejszej funkcji falowej opisujacej stan atomu. Znajomosé¢ dokladnej funkcji falowej pozwala
w konsekwencji na okredlanie, zgodnie z regutami mechaniki kwantowej, wartosci oczekiwanych ob-
serwabli, to jest przewidywanych wartoéci atrybutéw struktury atomu, ktére sa mierzalne, a zatem
mozliwa jest do$wiadczalna ich weryfikacja.

Funkcje falowe opisujace pojedyncze atomy, wzglednie jony, zgodnie z prawami fizyki kwantowej
sa przedstawiane jako funkcje zalezne od wspolrzednych katowych (liczb kwantowych) oraz od wspél-
rzednych radialnych. Separowalnosé funkcji falowej na cze$¢ zalezng od zmiennych katowych i czesé
radialna pozwala na $ciste wyliczenie czesci katowych na podstawie regul fizyki kwantowej (teorii mo-
mentéw pedu w atomie zlozonym). Czesé radialna natomiast, w obliczeniach teoretycznych ab initio,
wymaga przyjecia odpowiedniego modelu (np. postaci potencjalu pola elektrycznego, w ktérym po-
ruszaja sie elektrony). Alternatywa dla obliczen ab initio, jest zastosowanie metod potempirycznych,
ktore wykorzystuja istniejace bazy danych doswiadczalnych.

Zgodnie z réwnaniem Schrodingera, energia catkowita stanu elektronowego |y.J) jest wartoscia
wtlasng operatora Hamiltona

H|yJ) = ElyJ), (1)

Hamiltonian ten opisuje przewidywane przez mechanike kwantowa oddzialywania pierwszego
i wyzszych rzedéw rachunku zaburzen.
Funkcje wlasne sa kombinacjg liniowa wszystkich stanéw oddzialujacych konfiguracji:

1) = 3 il SLJ) @

gdzie ¢; sa amplitudami funkcji wlasne;j.
Po zdefiniowaniu wybranego ukladu funkcji bazy oraz hamiltonianu elementy macierzy energii
okreslone sg nastepujaco:

Hij = (s; SLJ| H |p; S'L'J) (3)

Elementy macierzowe wszystkich operatoréw sg diagonalne wzgledem liczby kwantowej J, dlatego ma-
cierz energii mozna rozdzieli¢ na podmacierze odpowiadajace mozliwym warto$ciom J. Rzad poszcze-
gbélnych podmacierzy okreslony jest przez liczbe stanéw o identycznej wartosdci catkowitego momentu
pedu J. Dla kazdej podmacierzy konstruuje sie tzw. wyznacznik sekularny postaci:

Hy - Ey Hyo His Hyj
Hoy Hy — Ej HQj
Hs Hso Hss —Ej5 ... ng =0 (4)

Powyzszy wyznacznik po rozwinieciu jest wielomianem stopnia ¢ niewiadomej E;. Kazdy pierwiastek
wielomianu przybliza jedna z mozliwych warto$ci wlasnych hamiltonianu. W iteracyjnej procedurze
dopasowania do$wiadczalnych i wyliczanych wartosci energii wyznacza si¢ parametry radialne oraz
amplitudy funkcji wlasnych ¢;. Uzyskane w ten sposéb funkcje wlasne mozna uzyé na przyktad do pa-
rametryzacji struktury nadsubtelnej lub prawdopodobienstw przejsc.

5.2.3 Parametryzacje przej$¢ promienistych w atomie

Dla przej$é elektrycznych dipolowych pomiedzy poziomami |vy.J) i |y'J’), zaleznosci pomiedzy praw-
dopodobienstwem przejscia A, sila linii S oraz moca oscylatora gf sa nastepujace [35,50]:



. o3 o?
A,y =2.0261 x 107° — S =0.667 x — gf, (5)
9~ 9y
gdzie o = |E(y) — E(Y')| /hc jest liczba falowa (w cm™1), g, = (2J + 1) oraz g = (2J' + 1) dotycza
odpowiednio poczatkowego i koncowego stanu. Prawdopodobienstwo przejécia wyrazone jest w s™1,
sita linii - w jednostkach atomowych, natomiast moc oscylatora jest bezwymiarowa.
Sila linii opisywana jest poprzez element zredukowany P! reprezentujacy elektryczny moment

dipolowy:

2
s=[{w [ty ©)
W przyblizeniu wielokonfiguracyjnym, funkcje falowe |v.J) i |7/.J’) sa kombinacja liniowa funkcji
stanéw bazy [ SLJ) oraz [y S'L'J'):

)= eilv SLI), I =3 d | ST, @

J
Sita linii moze by¢ zatem zapisana jako:

2
)

Syy = | 2D ey (v SLI | P || v L") (8)
i

gdzie zredukowany element macierzowy operatora tensorowego P! moze byé zapisany jako iloczyn

czesci katowej i radialnej. Czeéé radialna zdefiniowana jest jako: [ Ry (r)r Ry (r)dr.

Element macierzowy operatora przej$cia mozna zapisa¢ w dwoéch formach: ”in length” oraz
”in velosity” [51], ktére sa stosowane w obliczeniach teoretycznych ab initio [52-54].

W 1963 roku Mendlowitz zaproponowal pétempiryczna metode okreslenia wzglednych sit linii
dla jonu wanadu V III [55]. Wspélezynniki katowe macierzy operatora przejscia zostaly policzone
w sprzezeniu LS przy uzyciu algebry Racah a nastepnie przetransformowane do sprzezenia posredniego
z wykorzystaniem funkcji falowych uzyskanych w wyniku pétempirycznej analizy struktury subtelne;j.
Ze wzgledu na zastosowanie przyblizenia jednokonfiguracyjnego, w obliczeniach wystepowat tylko jeden
parametr radialny, ktorego wartos¢ dla uproszczenia przyjeto réwnag jednosci. Pozwalalo to wiec jedynie
na okreslenie wzglednych warto$ci sity linii i prawdopodobienstw przejs¢. Analogiczne podejscie zostato
zastosowane dla jonéw Ni II, Ti II oraz Ti III [56-58].

W polowie lat 70-tych Kurucz [59] i Biemont [60] przedstawili metode okreslania bezwzgled-
nych wartosci mocy oscylatoréw z wykorzystaniem poélempirycznych funkcji falowych oraz parame-
tréw radialnych przejs$é obliczonych teoretycznie przy uzyciu skalowanej metody Thomasa-Fermiego-
Diraca [61,62].

W 2012 roku zaproponowatem wykorzystanie precyzyjnie okreslonych funkcji falowych, uzyska-
nych za pomoca wlasnego pakietu programéw, do opisu przejsé¢ elektrycznych dipolowych [23].

Wspélczynniki katowe elementu macierzowego (¢ SLJ || Pt || ¢/ S'L'J’) wyliczane sa $cidle, na
podstawie formul zawartych w monografii B.G. Wybourne [63] lub wyprowadzonych przez dr M. Elant-
kowska. Calki radialne traktowane sa jako parametry w procedurze dopasowania, metoda najmniej-
szych kwadratéw, do do$wiadczalnych wartosci mocy oscylatoréw ¢gf. W odrdznieniu do podejscia
stosowanego przez Mendlowitza, procedura ta umozliwia okre$lenie warto$ci parametréw radialnych
i wyznaczenie bezwzglednych wartosci sity linii i prawdopodobienstw przej$é. Zaproponowana me-
toda rézni sie takze od podejécia Kurucza i Biemonta sposobem wyznaczenia catki radialnej. Nalezy
réwniez zwrdci¢ uwage, ze pomimo zastosowania do wyznaczenia funkcji falowej tej samej metody
pbéempirycznej, uzyskiwane wyniki zalezg $cisle od przyjetego modelu oddziatywan.

Wprowadzajac nowa wielkos¢ SRy, gdzie (SR, f)2 = gf, mozemy wyrazi¢ wartosci SR,; jako
kombinacje liniowa:

SRy = Y (30376 0 x 1075) " SO S euc) (v sLa [P0 S0, (9)
J

nl,n'l’ 7



gdzie sumowanie nl, n’'l’ przebiega po wszystkich mozliwych rodzajach przejsé.

W procedurze obliczen przyjmuje si¢, ze wartosci SR, moga by¢ zaréwno dodatnie, jak i ujemne,
w zaleznodci od wartosci calek przej$¢ majacych dominujacy wkiad. Nalezy zwroécié uwage, ze ze
wzgledu na zastosowanie przyblizenia wielokonfiguracyjnego, w sumowaniu po stanach bazy i,j we
wzorze (9) wystepuja czynniki zwiazane z wieloma parametrami przejsé, ktére moga dawaé wklady
o réznych znakach. Dlatego tez wplyw opisywanych przez Cowana [35,64] tzw. ”cancellation effects”
sa szczegdblnie istotne i prawidlowy opis przejs¢ mozliwy jest jedynie przy uzyciu wiaéciwych funkcji
falowych.

W pierwszym kroku obliczenr brane sa pod uwage jedynie przejicia pomiedzy poziomami, dla
ktérych dominujaca amplituda wektora wlasnego zblizona jest do jednosci oraz doswiadczalna wartosé
mocy oscylatora gf zostala wyznaczona z duza dokladnoscia. Pozwala to na precyzyjne wyznaczenie
wartodci gtéwnych parametréw przejsé. Z analizy przejéé, dla ktorych obserwuje sie poréwnywalne
udziaty dwoch parametrow, mozliwe jest okreslenie ich wzglednych znakéw. W kolejnym etapie proce-
dury dopasowania przeprowadza si¢ obliczenia dla przej$¢ pomiedzy poziomami, dla ktérych obserwuje
sig istotne mieszanie konfiguracji. Na kazdym etapie obliczenn mozliwe jest ustalenie uzyskanej wcze-
$niej wartosci parametru radialnego oraz analiza wkladéw poszczegdlnych parametréw do wyliczanej
warto$ci mocy oscylatora.

Oproécz poréwnania wyliczanych i do$wiadczalnych wartoéci mocy oscylatoréw mozliwe jest okre-
$lenie ich wartosci dla wszystkich mozliwych przejé¢ pomiedzy poziomami w rozwazanym ukladzie
konfiguracji.

Czas zycia stanu wzbudzonego |v.J) jest opisany jako odwrotno$¢ sumy prawdopodobienstw A/
dla wszystkich mozliwych przej$é na poziomy o nizszej energii |y J'):

B 1
Z'Y/ Afyfyl
Poprzez dokonanie odpowiednich sumowan mozliwe jest okreslenie czasow zycia dla badanych

pozioméw. Porownanie wyliczanych i doswiadczalnych wartosci czasow zycia stanowi test poprawnosci
parametryzacji mocy oscylatoréw i moze by¢ wykonywane na kazdym etapie obliczen.

(10)

Ty

5.2.4 Opis pakietu programéw do poélempirycznej analizy struktury atomu i przejsé
promienistych

Schemat gtéwnych procedur obliczeniowych stosowanych w analizie struktury subtelnej i nadsubtelne;j
przedstawiony jest na rys. 1.

Do konstrukeji macierzy wspélczynnikéw katowych operatoréow oddziatywan w strukturze sub-
telnej stuzy program EMATRIX. Sktada sie on z programu gléwnego, pelniacego funkcje sterujace,
oraz modutéw odpowiedzialnych za obliczenia dla réznych rodzajéw konfiguracji oraz za obliczenia
elementow oddzialywan miedzykonfiguracyjnych. Program korzysta ze stalych zbioréw danych, ktore
powinny byé¢ dostepne w procesie generacji. Zbiory te sa otwierane automatycznie i maja stalte, za-
strzezone nazwy, jednoznacznie okreslajace ich zawartosé. Program sktada sie z 276 podprograméw,
zawiera okoto 600 formut i liczy ogétem okoto 130 tys. linii kodu zrédlowego.

W programie gtéwnym deklarowane sg konfiguracje elektronowe, dla ktorych generowana bedzie
macierz. Konfiguracje podaje si¢ zgodnie z tradycyjnie przyjetym opisem spektroskopowym (gléwna
liczba kwantowa n, orbitalna liczba kwantowa [ oraz liczba elektronéw N na podpowloce). Program
analizuje powyzszy zapis, przyporzadkowujac odpowiednie wartosci liczbom kwantowym n, [, itd.
Po wezytaniu oznaczen wszystkich konfiguracji, dla kazdej z nich obliczane sa elementy macierzowe.
W przypadku oddzialywan miedzykonfiguracyjnych, kazdej parze konfiguracji przyporzadkowywany
jest w sposéb jednoznaczny, wyliczany specjalnym algorytmem kod, ktéry pozwala na przekierowanie
obliczen do wlasciwych procedur. W trakcie obliczen do specjalnego zbioru zapisywane sa informacje
o numeracji parametréw oraz stanéw elektronowych, wykorzystywane przez inne programy pakietu.

Po zakonczeniu obliczen dokonywane jest uporzadkowanie zbioru elementéw macierzowych
wzgledem liczby kwantowej J i uzyskana w ten sposéb macierz struktury subtelnej zapisuje do gtow-
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energii poziomow
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Rysunek 1: Schemat procedur obliczeniowych parametryzacji struktury subtelnej i nadsubtelnej

nego zbioru wyjéciowego. Do zbioru tego dopisywane sa takze opisy mozliwych standéw SL oraz od-
powiadajace im, obliczone wartosci czynnika Landego g;. Na koniec tworzona jest matryca zbioru
wejsciowego do diagonalizacji macierzy struktury subtelnej (program ATOM), do ktdrej nalezy wpi-
sa¢ wartosci poczatkowe parametréw radialnych, wartoséci do$wiadczalnych poziomow energetycznych
i odpowiadajace im wartos$ci czynnikéw Landego g oraz stale struktury nadsubtelnej (hfs).

W celu zabezpieczenia zawartosci przed przypadkowsa zmiang oraz zmniejszenia objetosci, zbiér
elementéw macierzowych konwertowany jest na forme binarng przy uzyciu programy FSCONV.

Dla uktadéw zawierajacych duza liczbe konfiguracji, przyjmuje sie model, w ktéorym parametry
radialne oddzialywan tego samego typu, opisywane takimi samymi liczbami kwantowymi, sa iden-
tyczne. Ponadto dla konfiguracji elektronowych tego samego typu, rézniacych sie jedynie gtéwna liczba
kwantowa (tzw. serie rydbergowskie), mozna wprowadzié¢ zalezno$ci pomiedzy parametrami, ktérych
czynniki zalezne sa od tzw. efektywnych liczb kwantowych. Prowadzi to do znaczacej redukcji liczby
parametréw niezaleznych, utatwiajac procedure diagonalizacji macierzy oddzialywan struktury subtel-
nej. Redukcje liczby parametréw niezaleznych umozliwia pakiet czterech programéw, ktére ze wzgledu
na koniecznos¢ zachowania przejrzystosci, nie zostaly umieszczone na schemacie. W przypadku ukta-
déw zawierajacych kilkadziesiat konfiguracji mozliwa jest redukcja liczby parametréw z kilkunastu
tysiecy do kilkuset. Jest to niezbedny warunek do efektywnej analizy struktury subtelnej badanego
uktadu.

Do diagonalizacji macierzy energii struktury subtelnej stuzy program ATOM. W rezultacie itera-
cyjnej procedury otrzymuje sie wartosci parametréw radialnych opisujacych strukture subtelng oraz
funkcje falowe pozwalajace na wyznaczenie innych atrybutéw opisujacych zaréwno poziomy elektro-
nowe jak i przejscia pomiedzy nimi.



Pierwszym etapem obliczen struktury nadsubtelnej jest generacja macierzy wspotczynnikéw
katowych parametréw opisujacych oddzialywania w strukturze nadsubtelnej (program EMHFS). Struk-
tura programu jest zblizona do struktury programu EMATRIX. Program sklada si¢ z 76 podprogra-
moéw, zawiera okoto 250 formut i liczy ogélem okoto 50 tys. linii kodu Zrédtowego. Kolejne procedura,
uwzgledniajac uzyskane z analizy struktury subtelnej funkcje falowe, pozwala na uzyskanie réwnan
liniowych opisujacych obserwowane do$wiadczalnie stale struktury nadsubtelnej. Rozwiazanie nado-
kreslonego ukladu rownan, metoda najmniejszych kwadratéw, umozliwia uzyskanie parametréw ra-
dialnych oraz przewidywanych statych struktury nadsubtelnej.

Analiza struktury nadsubtelnej stanowi wazny test poprawno$ci funkcji falowych, uzyskanych
w wyniku parametryzacji struktury subtelnej. Dlatego tez bardzo istotna jest mozliwosé szybkiej
zbiorczej analizy rezultatéw otrzymanych w obu tych procedurach. W tym celu opracowalem program,
ktory na podstawie kilku zbioréw wyjsciowych pozwala przedstawi¢ te wyniki w formie jednej tabeli.

Wystarczajaca ilos¢ bardzo doktadnych danych dotyczacych struktury nadsubtelnej, zawiera-
jaca informacje o interwalach struktury nadsubtelnej, pozwala na wyznaczenie skorygowanych statych
struktury nadsubtelnej poprzez bezposérednia diagonalizacje macierzy hfs. Procedura ta umozliwia
uwzglednienie wplywu oddzialtywan niediagonalnych wzgledem liczby kwantowej J na wartosci inter-
walow struktury nadsubtelnej. Diagonalna cze$¢ macierzy hfs zawiera wspotczynniki odpowiadajace
poszczegdlnym wkiadom do energii podpoziomu struktury nadsubtelnej Er: energii srodka ciezkosci
W oraz doswiadczalnym stalym hfs A, B, C i D. Traktowane sg one jako wolne parametry w pro-
cedurze dopasowania doswiadczalnych i wyliczanych wartosci energii Er. Numeryczna dokladnosé
wartosci energii EFr wynosi 1 Hz. Réznice pomiedzy wartosciami Fr and Er1; sa rowne eksperymen-
talnie okreslonym wartosciom interwaléw struktury nadsubtelnej. Wartosci parametréw niediagonal-
nych wzgledem liczby kwantowej J sg ustalone. W efekcie uzyskuje si¢ skorygowane wartosci stalych
struktury nadsubtelnej, ktore mozna uzyé do okreslenia wartoéci parametréow radialnych hfs oraz
wartosci momentéw jadrowych.

[ Wspdtczynniki kgtowe parametréw przejsc elektrycznych dipolowych ]

Funkcje falowe Funkcje falowe
Konfiguracje nieparzyste Konfiguracje parzyste

Eksperymentalne
wartosci gf

\ ) \ A A

Transformacja do sprzezenia posredniego
[yJ> = =i ¢ |eSLI>
Roéwnania liniowe dla wartosci (gf)
Sumowanie po mozliwych przejsciach (ns<>n’p, nd<-n’p, nd<n’f)

12

A

[ Procedura dopasowania metodg najmniejszych kwadratéw ]

V

Parametry radialne Przewidywane Czasy zycia
przejs¢ wartoscigf, A, S poziomoéw

Rysunek 2: Schemat procedur obliczeniowych parametryzacji przej$¢é promienistych
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Algorytmy oraz okoto 90% kodéw Zrédlowych wszystkich programéw wchodzacych w sktad
pakietu do analizy struktury subtelnej i nadsubtelnej, ktérego gtéwne elementy przedstawiono na
rys. 1, za wyjatkiem programéw FSCONV oraz ATOM, sg efektem mojej wieloletniej pracy.

Schemat gtéwnych procedur obliczeniowych parametryzacji przej$¢ promienistych przedstawiony
jest na rys. 2.

Do generacji macierzy wspolczynnikéw katowych opisujacych przejscia elektryczne dipolowe
stuzy program EM-TRANSITIONS. Program TRANSITIONS-EQ, wykorzystujac funkcje wiasne struktury
subtelnej, tworzy réwnania liniowe dla wartosci SR,y opisujace przejscia pomig¢dzy poziomami. War-
tosci parametréow radialnych przejsé okresla sie w procedurze dopasowania metoda najmniejszych
kwadratéw. Szereg programéw pomocniczych, stuzacych do pobierania do zbioru wejsciowego warto-
$ci mocy oscylatoréw z dostepnych baz danych, analizy wktadow poszczegdlnych parametréow przejsé
do wartosci SR, ¢, konwersji wyliczanych wartosci mocy oscylatoréw na sile linii, prawdopodobienstwa
przejs¢ oraz obliczen czaséw zycia, nie zostal przedstawiony na schemacie.

5.2.5 Omoéwienie prac stanowigcych jednotematyczny cykl publikacji

H1) An alternative method for determination of oscillator strengths: The example of Sc II

W pracy tej po raz pierwszy przedstawiono pdétempiryczna metode parametryzacji mocy oscy-
latoréw dla przejsé elektrycznych dipolowych, stosujac przyblizenie wielokonfiguracyjne.

Wybér jonu skandu motywowany byl jego prosta struktura elektronowa, w ktérej wystepuja
dwa elektrony na otwartych powlokach, oraz dostepnoscia duzej liczby danych dotyczacych statych
struktury nadsuhbtenej [65-68] oraz mocy oscylatoréw [69-71].

W pracy przedstawiono szczegblowo metode parametryzacji struktury subtelnej majacg na celu
uzyskanie funkcji falowych opisujacych stany elektronowe oraz weryfikacje poprawnosci tych funkcji
na podstawie analizy struktury nadsubtelnej. Jest to zagadnienie szczegdlnie istotne, poniewaz opis
przejsé elektronowych stanowi najbardziej czuly test na poprawno$é funkcji falowych.

W opisie struktury subtelnej i nadsubtelnej uwzgledniono oddziatywania wystepujace zaréwno
w pierwszym jak i drugim rzedzie rachunku zaburzen. Obliczenia przeprowadzono dla 73 konfiguracji
nieparzystych oraz takiej samej liczby konfiguracji parzystych. W analizie struktury subtelnej konfigu-
racji nieparzystych uzytych zostalo 246 niezaleznych parametréw, z ktoérych 36 traktowanych zostalo
jako wolne parametry w procedurze dopasowania do 75 do$wiadczalnych poziomoéw energii. W ana-
logicznych obliczeniach dla konfiguracji parzystych uzyto 516 parametréow niezaleznych, w tym 57
wolnych, oraz 93 do$wiadczalnych wartosci energii. Weryfikacje poprawnosci funkcji falowych przepro-
wadzono na podstawie jednoczesnej parametryzacji struktury nadsubtelnej dla obu parzystosci. Takie
podejscie umozliwito lepsze okreslenie parametréw radialnych oraz zapewnito wiekszg dokladnosé prze-
widywan dotyczacych statych struktury nadsubtelnej. W procedurze dopasowania dla 97 wyliczanych
i do$wiadczalnych wartosci mocy oscylatoréw wyznaczono wartoéci parametréw radialnych przejsé.
Dokonano réwniez poréwnania z wartoSciami mocy oscylatoréw uzyskanymi z wykorzystaniem poél-
empirycznych funkeji falowych oraz teoretycznie wyliczonych parametréw radialnych przejsé [59,72].

Przeprowadzone obliczenia potwierdzity, ze gléwnym czynnikiem decydujacym o zgodnosci wy-
liczanych i do$wiadczalnych wartoéci mocy oscylatorow jest funkcja falowa.

Podane zostaly przywidywane wartosci statych struktury nadsubtelnej dla wszystkich pozioméw
w zakresie energii do okolo 95 000 cm ™!, réwniez tych nie obserwowanych doéwiadczalnie. Obliczono
réwniez wartosci mocy oscylatoréw dla wszystkich mozliwych przej$sé z analizowanych pozioméw.
Przedstawiono tez mozliwo$¢ okreslenia wartosci mocy oscylatoréw dla przej$é¢ z poziomoéw nie obser-
wowanych dotad do$wiadczalnie.

H2) Semi-empirical calculations of oscillator strengths and hyperfine constants for Ti II

W pracy zastosowano metode potempirycznej parametryzacji mocy oscylatoréw dla przejsé elek-
trycznych dipolowych dla jonu tytanu. Byl to kolejny etap weryfikacji skutecznosci metody dla uktadu
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konfiguracji z trzema elektronami na otwartych powlokach. Wykorzystane zostaly najnowsze dane
dotyczace poziomoéw energetycznych, prawdopodobienstw przejéé oraz stalych struktury nadsubtel-
nej [73-77].

Obliczenia przeprowadzono dla 61 konfiguracji nieparzystych oraz takiej samej liczby konfiguracji
parzystych. W analizie struktury subtelnej konfiguracji nieparzystych uzytych zostalo 377 niezalez-
nych parametréw, z ktorych 42 traktowanych zostato jako wolne parametry w procedurze dopasowania
do 121 doswiadczalnych poziomoéw energii. W analogicznych obliczeniach dla konfiguracji parzystych
uzyto 488 parametréw niezaleznych, w tym 34 wolnych, oraz 131 do$wiadczalnych wartoéci energii.
Weryfikacje poprawnosci funkcji falowej przeprowadzono na podstawie jednoczesnej parametryzacji
struktury nadsubtelnej dla obu parzystosci, w ktorej wykorzystano wartosci statych struktury nad-
subtelnej dla 34 pozioméw energii.

W procedurze dopasowania dla 461 wyliczanych i doswiadczalnych warto$ci mocy oscylatorow
wyznaczono wartoéci 10 niezaleznych parametréw radialnych przej$é. Dokonano réwniez pordwna-
nia z wartos$ciami mocy oscylatoréw uzyskanymi z wykorzystaniem pétempirycznych funkcji falowych
oraz teoretycznie wyliczonych parametréow radialnych [78,79]. W pracy zamieszczono réwniez gra-
ficzne poréwnanie wartosci logarytméw wyliczanych i doswiadczalnych mocy oscylatoréw, w postaci
powszechnie przyjetej w pracach dotyczacych tej tematyki.

W materiatach uzupekliajacych do pracy, dostepnych on-line, podano przewidywane wartosci
stalych struktury nadsubtelnej dla wszystkich pozioméw o zakresie energii do okoto 84 000 cm ™!,
réwniez tych nie obserwowanych doswiadczalnie. Zamieszczone zostaly réwniez przewidywane war-
tosci mocy oscylatoréw dla 1340 przejéé posortowanych wedlug liczby falowej. Przewidywane war-
tosci statych struktury nadsubtelnej zostaly umieszczone przez R. Kurucza w bazie danych (http:
//kurucz.harvard.edu/atoms/2201/, pliki ab220147.dat oraz ab220149.dat).

H3) Semi-empirical analysis of oscillator strengths for Nb IT

Praca powstata jako efekt krotkoterminowego wyjazdu naukowego, ktory odbylem na zapro-
szenie prof. Safy Bouazza z Uniwersytetu w Reims. Zaproponowalem w niej wykorzystanie funkcji
wlasnych dla jonu niobu, okreslonych wczeéniejszych i wykorzystanych do parametryzacji struktury
nadsubtelnej [80, 81]. Wybdr ten uzasadniala ponadto dostepno$é dokladnych danych dotyczacych
mocy oscylatoréw [82,83].

Obliczenia przeprowadzono dla uktadu 11 konfiguracji nieparzystych oraz 17 konfiguracji parzy-
stych. W procedurze dopasowania dla 251 wyliczanych i do$wiadczalnych wartosci mocy oscylatoréw
wyznaczono wartosci 4 niezaleznych parametréow radialnych przej$é. W materiatach uzupelniajacych
do pracy, dostepnych on-line, podano przewidywane warto$ci mocy oscylatoréow dla 2968 przejsé po-
sortowanych wedtug liczby falowej.

H4) Hyperfine structure, lifetime and oscillator strength of V II

Praca powstata przy wspolpracy z prof. Safa Bouazza z Uniwersytetu w Reims. Wykorzystane
zostaly funkcje falowe dla jonu wanadu okreslone wczesniej w pracach dotyczacych struktury subtelnej
V II [84,85]. Wybér jonu wanadu uzasadniala ponadto dostepnosé dokladnych danych dotyczacych
stalych struktury nadsubtelnej oraz prawdopodobiefistw przejsé [86-88].

Obliczenia przeprowadzono dla uktadu 3 konfiguracji nieparzystych oraz 6 konfiguracji parzy-
stych. Przedstawiono poréwnanie wyliczanych i do$wiadczalnych wartosci statych struktury nadsub-
telnej A dla 20 pozioméw. W procedurze dopasowania dla 203 wyliczanych i do$wiadczalnych wartosci
mocy oscylatorow wyznaczono wartosci 6 niezaleznych parametréw radialnych przejsé. Podano warto-
$ci czasoéw zycia dla 31 poziomoéw nieparzystych obliczone z uzyciem programu COWAN CODE. Doko-
nano réwniez poréwnania z wartoSciami mocy oscylatoréw i czaséw zycia uzyskanymi z wykorzysta-
niem pélempirycznych funkeji falowych oraz teoretycznie wyliczonych parametréw radialnych [78,79].
W materiatach uzupelniajacych do pracy, dostepnych on-line, podano przewidywane warto$ci mocy
oscylatoréw dla 1093 przejs¢ posortowanych wedlug liczby falowe;.
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H5) Semi-empirical analysis of the fine structure and oscillator strengths for atomic strontium

Motywacja do podjecia badan przedstawionych w pracy byla dostepnosé danych dotyczacych
pozioméw energii oraz prawdopodobienstw przej$é¢ dla konfiguracji rydbergowskich o gtéwnej liczbie
kwantowej az do n = 20 wlacznie [89]. Dawalo to mozliwo$¢ analizy zaleznosci wartosci parametréw
radialnych przejs¢ od liczby kwantowej n.

Obliczenia przeprowadzono dla 61 konfiguracji nieparzystych oraz 81 konfiguracji parzystych.
W analizie struktury subtelnej konfiguracji nieparzystych uzytych zostato 228 niezaleznych parame-
tréw, z ktorych 62 traktowanych zostalo jako wolne parametry w procedurze dopasowania do 196
do$wiadczalnych pozioméw energii. W analogicznych obliczeniach dla konfiguracji parzystych uzyto
792 parametréw niezaleznych, w tym 28 wolnych, oraz 180 do$wiadczalnych wartosci energii.

W procedurze dopasowania dla 86 warto$ci mocy oscylatorow wyznaczono wartoéci 26 nieza-
leznych parametréw radialnych przejsé. W pracy przedstawiono roéwniez wyniki obliczen czaséw zycia
dla 54 pozioméw i dokonano ich poréwnania z warto$ciami uzyskanymi doswiadczalnie oraz w wyniku
obliczen teoretycznych [79,90-96].

W materialach uzupelniajacych do pracy, dostepnych on-line, podano przewidywane wartosci
mocy oscylatoréw dla 728 przejé¢ posortowanych wedtug liczby falowe;j.

H6) Semi-empirical determination of radiative lifetimes for Sc II and Ti II

W pracy tej wykorzystano wyniki obliczen mocy oscylatorow dla jonéw skandu oraz tytanu,
publikowane wczeéniej w pracach H1 oraz H2 [23,24]. Okreslenie wartosci prawdopodobienstw dla
wszystkich mozliwych przejsé pozwolilo na wyznaczenie czaséw zycia dla pozioméw wzbudzonych.
W tym celu opracowano procedury do konwersji wyliczanych mocy oscylatoréw na prawdopodobien-
stwa przejé¢ oraz odpowiednich sumowan koniecznych do wyznaczenie czasow zycia. Programy te od
tej pory sa stosowane do biezacej kontroli poprawnosci obliczen w procedurze parametryzacji mocy
oscylatoréw.

Okreslone zostaly czasy zycia dla 38 poziomoéw jonu skandu oraz 75 pozioméw jonu tytanu.
Wyznaczone wartosci zostaly poréwnane z dostepnymi wynikami do$wiadczalnymi oraz teoretycz-
nymi [71,79,97-99)].

H7) Semi-empirical determination of radiative parameters for Ag II

Motywacja do podjecia obliczen mocy oscylatoréw dla jonu srebra bylo opublikowanie krytycznej
kompilacji danych dotyczacych pozioméw energii oraz prawdopodobienstw przejsé dla jonu Ag I [100].

Obliczenia zostaly wykonane w bazie 16 konfiguracji nieparzystych oraz 24 konfiguracji pa-
rzystych. W analizie struktury subtelnej konfiguracji nieparzystych uzytych zostato 445 niezaleznych
parametréw, z ktérych 23 traktowanych zostato jako wolne parametry w procedurze dopasowania do
55 doswiadczalnych poziomdéw energii. W analogicznych obliczeniach dla konfiguracji parzystych uzyto
724 parametréw niezaleznych, w tym 26 wolnych, oraz 43 doswiadczalnych wartosci energii. Uzyskano
éredni blad kwadratowy, odpowiednio 51 cm™!
ta byla poréwnywalna, a dla uktadu parzystego - okoto czterokrotnie mniejsza, od wyniku uzyskanego
przez Kalusa i innych [101]. W procedurze dopasowania 237 wyliczanych i do$wiadczalnych mocy
oscylatoréw uzyto 13 niezaleznych parametréw. W pracy tej przedstawiono poréwnanie wyliczonych
i do$wiadczalnych sity linii, ktore z punktu widzenia mechaniki kwantowej sg bardziej adekwatne niz
poréwnanie logarytméw mocy oscylatorow.

W pracy przedstawiono rowniez wyniki obliczen czaséw zycia dla 55 poziomoéw nieparzystych
oraz 38 pozioméw parzystych. Dla 15 z tych pozioméw dokonano poréwnania wyliczonych czaséw zycia
z wartoSciami uzyskanymi doswiadczalnie oraz w wyniku obliczen teoretycznych [102-109]. W mate-
rialach uzupelniajacych podano wyliczone wartosci mocy oscylatoréw oraz prawdopodobienstw dla
1103 przejs¢ pomiedzy poziomami elektronowymi.

oraz 14 cm~! Dla konfiguracji nieparzystych warto$é
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H8) Semi-empirical determination of radiative parameters for atomic nickel

Motywacja na podjecia obliczen mocy oscylatoréw dla atomu niklu byta dostepnosé bardzo
duzej liczby dokladnych wartosci doswiadczalnych czaséw zycia pozioméw [110-114] oraz prawdopo-
dobienstw przejsé [115,116]. Praca stanowita ponadto kontynuacje cyklu poswigconego pierwiastkom
z grupy zelaza [23,24, 26,28, ktére sa przedmiotem szczegdlnego zainteresowania w badaniach astro-
fizycznych.

Obliczenia zostaly wykonane w bazie 21 konfiguracji nieparzystych oraz 26 konfiguracji pa-
rzystych. W analizie struktury subtelnej konfiguracji nieparzystych uzytych zostato 409 niezaleznych
parametréw, z ktorych 38 traktowanych zostalo jako wolne parametry w procedurze dopasowania
do 153 doswiadczalnych poziomoéw energii. W analogicznych obliczeniach dla konfiguracji parzystych
uzyto 550 parametréw niezaleznych, w tym 26 wolnych, oraz 130 do$wiadczalnych wartosci energii.
Uzyskano éredni blad kwadratowy 59 cm™! i 31 cm ™!, odpowiedni dla ukladéw konfiguracji nieparzy-
stych i parzystych. Wartosci te byly poréwnywalne z wynikami prezentowanymi przez Kurucza [79]
oraz okolo dwukrotnie mniejsze niz otrzymane w analizie opublikowanej przez Litzena i innych [117].

W procedurze dopasowania 582 wyliczanych i doswiadczalnych mocy oscylatoréw uzyto 13 nie-
zaleznych parametréw. W celu wlasciwej oceny jakosci dopasowania, podobnie jak w poprzednich
pracach, poddano analizie sity linii dla analizowanych przej$¢. Poréwnanie wykreséw punktowych
log (Sexp/Scalc) W funkcji Scale dla obliczen wykonanych w pracy oraz tych, prezentowanych przez
Kurucza [79] pokazuje, ze pomimo zblizonych wynikéw obliczen struktury subtelnej uzyskanych przy
uzyciu tej samej metody pétempirycznej, wyniki parametryzacji mocy oscylatoréw przedstawione w ni-
niejszej pracy sg lepsze. Jest to kolejne potwierdzenie faktu, ze najbardziej czulym testem poprawnosci
funkcji falowych jest analiza przej$¢ promienistych. Wskazuje to ponadto, ze Hamiltonian uzyty w na-
szych obliczeniach w pelniejszy sposéb uwzglednia oddziatywania wystepujace w atomie. Potwierdza to
réwniez, dokonane w pracy, poréwnanie wyliczanych i doswiadczalnych czaséw zycia dla 75 pozioméw.

W pracy oraz materialach uzupetniajacych podano wyliczone wartosci czaséw zycia dla 173
pozioméw oraz mocy oscylatoréw, prawdopodobienstw oraz sity linii dla 3044 przejé¢ pomiedzy po-
ziomami elektronowymi.

5.2.6 Podsumowanie

Wiasciwy opis przejs¢ promienistych w atomie mozliwy jest jedynie z uzyciem precyzyjnie okreslonych
funkcji falowych. W analizie struktury subtelnej, w ktérej wyznaczamy amplitudy funkcji falowej, w za-
leznosci od ilosci dostepnych danych doswiadczalnych, nalezy uwzgledni¢ w jak najpelniejszy sposéb
efekty wszelkich oddzialywan wystepujacych w atomie. Zastosowanie wlasnego, unikatowego w skali
Swiatowej, zintegrowanego pakietu programéw pozwala na okreslenie amplitud funkcji falowych nie-
zbednych do wtasciwego opisu szeregu atrybutéw opisujacych poziomy energii oraz przejScia miedzy
nimi. Przedstawione prace potwierdzily skuteczno$é¢ poétempirycznej metody opisu przejé¢ promie-
nistych w atomie. W przypadku atoméw z wieloma elektronami na otwartych powlokach podejscie
pétempiryczne pozwolito uzyskaé¢ w wielu przypadkach lepsze wyniki niz zastosowanie innych metod
obliczeniowych.

Obszerne tabele zawierajace przewidywane wartosci statych struktury nadsubtelnej, mocy oscy-
latoréw, prawdopodobienstw przejsé oraz czaséw zycia, stanowiace uzupelnienie istniejacych baz da-
nych, moga staé¢ sie pomocne w interpretacji widm obserwowanych w badaniach astrofizycznych i do-
starczy¢ motywacji do dalszych prac doswiadczalnych i teoretycznych.

5.3 Plany naukowe na przyszlosé

Potwierdzenie skutecznosci pétempirycznej metody opisu przejé¢ promienistych stanowi silng moty-
wacje dla mnie do kontynuacji obliczen dla pierwiastkdéw z grupy zelazowcéw, dla ktérych w ostatnich
latach, przedstawiono wiele bardzo dokladnych danych do$wiadczalnych dotyczacych prawdopodo-
bienstw przejsé oraz czaséw zycia (np. http://www.as.utexas.edu/ " chris/lab.html). Ten sam ze-
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sp6t badawczy opublikowal rowniez dane dotyczace pierwiastkow ziem rzadkich. Obliczenia dla tej
grupy pierwiastkow zostang podjete po przeprowadzeniu, zapoczatkowanej w ostatnim czasie, opty-
malizacji procedur obliczeniowych dla macierzy o wielkich rozmiarach.

Naturalng kontynuacja prac dotyczacych parametryzacji przejsé promienistych bedzie opraco-
wanie analogicznych procedur dla przej$¢ wzbronionych. Intensywne badania dotyczace wyznaczania
prawdopodobienstw przejs¢ wzbronionych oraz czaséw zycia poziomoéw metastabilnych dla grupy ze-
lazowcow prowadzone sa od wielu lat [118].

Kolejnym problemem godnym rozwazenia, bedzie opracowanie metody jednoczesnej parametry-
zacji struktury subtelnej dla uktadu zawierajacego konfiguracje obu parzystosci. Pozwoli to na bardziej
adekwatne okreslenie wartosci parametréw dla oddzialywan opisywanych przez drugi rzad rachunku
zaburzen.
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