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C. Omowienie celu naukowego/artystycznego ww. pracy/prac i osiggnietych
wynikow wraz z oméwieniem ich ewentualnego wykorzystania.

1. Wstep

W autoreferacie przedstawiam cykl 13 artykulow opisujacych wyniki moich badan nad
teoretycznym opisem procesow zderzen pozytonow z czasteczkami w fazie gazowej. Moj wklad w
rozwoj tej dziedziny to sformufowanie nowych narzedzi teoretycznych i obliczeniowych,
przeprowadzenie obliczen i dokonanie na podstawie ich wynikéw, interpretacji rezultatow
eksperymentalnych.

Pozyton jest elementarna czastka materii, bedaca antyczastka elektronu. Pozyton i elektron maja
taka sama mase, taka sama warto$¢ fadunku elektrycznego, ale przeciwny znak. W wyniku
zderzenia czastKi z antyczastka dochodzi do ich anihilacji, a cata energia jest wyswiecana w postaci
dwoch lub wiecej fotonow (np. Charlton i Humberston [1] oraz rozdziat 10 w monografii Greiner i
Reinhardt [2]). Pojecie pozytonu pojawilo si¢ w literaturze naukowej w latach trzydziestych
ubieglego stulecia. W 1930 r. Dirac sformufowal relatywistyczny odpowiednik réwnania
Schrédingera [3]. Wkrétce potem Anderson odkryl pozyton podczas obserwacji promieni
kosmicznych za pomoca komory mglowej [4. 5, 6]. W tym samym czasie Blackett i Occhialini
zaobserwowali tworzenie par elektron-pozyton rowniez w komorze mglowej [7]. W latach 1933-34
trzy zespoly badaczy: Neddermeyer i Anderson, Curie i Joliot oraz Meitner i Philipp. dokonaly
odkrycia procesu tworzenia pozytonéw w wyniku rozpadu jadra B*. Wiecej informacji dotyczacych
odkrycia pozytonu mozna znalez¢ w publikacjach Andersona [6] oraz monografii Close'a [8].

Od tamtej pory badania dotyczace pozytonéw wprowadzilo do swojej metodologii wiele dziedzin
naukowych, takich jak astrofizyka. materialoznawstwo i medycyna. Istnienie antymaterii we
Wszechswiecie bylo dyskutowane przez Alfvena w latach piecdziesiatych ubieglego stulecia [9,
10]. Obecnie weciaz otwarta kwestia pozostaje pochodzenie rozblyskow gamma (np. Piran [11])
oraz anihilacja pozytonow w naszej galaktyce (np. Pratzos i wsp. [12]). Pozytony sa
wykorzystywane w badaniach materialtowych do znajdowania i pomiaru defektow oraz
wyznaczania elektronowej struktury pasmowej cial statych (Mogensen [13] oraz Krause-Rehberg i
Leipner [14]). Zastosowania w medycynie to na przykiad wykorzystanie sygnatéw z anihilacji par
pozyton-elektron w pozytonowej tomografii emisyjnej (PET) do lokalizowania komorek
nowotworowych i wizualizacji aktywnosci mézgu (np. Cherry i wsp. [15]).
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Gruntowne zrozumienie oddzialywania pozytondow z otoczeniem jest mozliwe poprzez badania
zderzen pozytonéw z pojedynczymi atomami lub czasteczkami w skali nanoskopowej. Mozna to
osiaggna¢ dokonujac pomiaréw i przeprowadzajac obliczenia przekrojow czynnych na zderzenia
pozytondow w rozrzedzonych gazach atomowych i molekularnych (np. Karwasz i wspdtpracownicy
[16, 17, 18], Charlton i Humberston [1], Surko i Gianturco [19] oraz prace przegladowe Danielsona
i wsp. [20] czy tez Brungera i wsp. [21]). Obliczenia wymagaja rozwiazania rownan opisujgcych
proces rozproszenia dla uktadu wielu cial, ktore moga stanowic¢ kilka jader, wiele elektronow i
jeden pozyton. Takie uklady sa silnie skorelowane, dlatego rozwiazanie podstawowych réwnan jest
skomplikowane. W konsekwencji, ilo§¢ dostgpnych metod teoretycznych oraz narzedzi
obliczeniowych jest raczej ograniczona. W moich badaniach naukowych przyczynitem si¢ do
stworzenia programow komputerowych oraz opracowania nowych metod teoretycznych,
umozliwiajacych przeprowadzenie obliczen przekrojow czynnych na zderzenia pozytonow z
czasteczkami wieloatomowymi. W wiekszosci prac wilasnych, cytowanych w niniejszym
dokumencie, przedstawiono wyznaczone teoretycznie wartosci przekrojow czynnych, ktore
poréwnano z wartosciami do§wiadczalnymi. Niniejszy rozdzial zawiera krotki opis procesow, ktore
moga zachodzi¢ w wyniku zderzen pozytonow z czasteczkami.

Ponizej przedstawiono najwazniejsze procesy zachodzace podczas oddzialywania pomigdzy
pozytonami i czasteczkami. W zapisie reakcji, M oznacza czasteczke. natomiast A i B sa jej
fragmentami. Symbole (ni, vi, ji) oznaczaja odpowiednio poczatkowe stany: elektronowe,
oscylacyjne i rotacyjne. Podobnie, symbole (ng, vg jr) opisujag koncowe stany dla czasteczki
niezjonizowanej, natomiast symbole (n¢". v¢', j¢ ) okreslaja stany koncowe czasteczki zjonizowane;

M’

e Zderzenia sprezyste:
M (ni, vi, ji) +€ = M (nj, vi, j;) + ¢

e Zderzenia niesprezyste:
M (n;, vi, ji) + € — M (ng, ve, j) + €

¢ Jonizacja:
M (n;, vi, ji) +€" =M (0, vi', jf) +e +¢

e Dysocjacja:
M (0, vi, j) +e" —A+B+e’

e Anihilacja:
M (m;, vi, j) +e" > M (o, vi', jf) + 2y +. ..

¢ Tworzenie pozytonium:
. + + —+ + -+
M (nj, vi,ji) +e =M (n¢, ve,jr) +Ps

Obliczone wartosci przekrojow czynnych dla zderzen sprezystych i niesprezystych zostaly
przedstawione w publikacjach [H1], [H2], [P8], [P9], [P13], [H4]-[H8] oraz [HI10]-[H12]. W
wigkszosci cytowanych prac wlasnych, uwzgledniono ruch rotacyjny czasteczek. W publikacjach
[H4] i [H7] zostaly uwzglednione rowniez oscylacyjne kanaly rozproszenia. Stale szybkosci
anihilacji zostaly przedstawione w publikacjach [H1] i [P13]. Przekroje na jonizacje i tworzenie
pozytonium, zostaly obliczone za pomoca potencjalow absorpcyjnych. Metoda rozwiazania rownan
opisujacych proces rozproszenia zostata opisana w publikacji [H9]. Natomiast w publikacji [H13]
opisano projekt bazy danych obliczonych wartosci przekrojow czynnych na rozpraszanie
pozytonow na bioczasteczkach.

W wigkszosci prac wlasnych wyznaczone na podstawie obliczen przekroje czynne sa poréwnywane
z danymi eksperymentalnymi. Doswiadczalne metody badania procesu rozpraszania pozytonéw
maja nastepujace ograniczenia: ze wzgledu na szerokos¢ energetyczna stosowanej wiazki
pozytonoéw, nie jest mozliwe rozroéznienie wszystkich mozliwych kanaléw rozproszenia, stad
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wyznaczone z pomiardw wartosci przekrojow czynnych moga by¢ nizsze od tych uzyskiwanych z
obliczen. Poniewaz szerokosé energetyczna wiazki pozytonéow miesci sie¢ w przedziale od 50 do 200
meV, nie ma mozliwosci detekcji poziomdéw rotacyjnych, a obserwowanych jest jedynie kilka
wybranych poziomow oscylacyjnych. Z tego powodu doswiadczalnie wyznaczone przekroje czynne
sa przedstawiane w formie quasi-sprezystych przekrojow czynnych dla sprezystych i niesprezystych
kanalow rozpraszania, oraz catkowitych przekrojow czynnych. gdy uwzglednione sa wszystkie
kanaly rozpraszania. Doswiadczalne wartosci przekrojow czynnych moga by¢ niedoszacowane,
poniewaz nie jest mozliwe odréznienie rozproszonych pozytondéw od tych nierozproszonych. Z tego
powodu w wyznaczonych doswiadczalnie wartosciach przekrojow czynnych brak udziatu
pozytonow, rozpraszanych w kacie brylowym w kierunku padania wiazki. Rozmiar kata brylowego
rozproszenia zalezy od energii zderzenia, rozmiaru szczeliny wyjsciowej komory rozproszeniowej,
oraz wartosci natezen pol elektrycznego i magnetycznego w komorze [21]. W opisie rozpraszania
pozytonow na czasteczkach biologicznych, ktére zostaly przedstawione w rozdziale czwartym, we
wspolpracy z eksperymentatorami. szczegolny nacisk zostal potozony na wprowadzenie poprawek
katowych do danych doswiadczalnych.

Metody teoretyczne takie jak wielosktadnikowa teoria funkcjonalu gestosci (DFT, ang. density
functional theory) oraz metoda R-macierzy (ang. R-matrix theory) zostaly wykorzystane do
rozwiazania rownan opisujacych proces rozproszenia dla ukladu skorelowanego wielu elektronow i
jednego pozytonu. W rozdziale drugim przedstawiono rozwiniecie wieloskladnikowej teorii
funkcjonalu gestosci oraz rezultaty obliczen przeprowadzonych na jej podstawie. W rozdziale
trzecim przedstawiono kilka uogdlnien molekularnej metody R-macierzy. W rozdziale czwartym
omdwiono postep w analizie teoretycznej zderzen pozytonow z bioczasteczkami. Rozdzial piaty
zawiera krotkie podsumowanie. Natomiast w rozdziale szostym zostaly opisane osiagnigcia autora
w innych dziedzinach badan.

2. Rozpraszanie pozytondw na atomach i czasteczkach z potencjatami modelowymi

Proces zderzenia pozytondw z czasteczkami mozna opisa¢ za pomoca potencjalow lokalnych (np.
Franz [H12] oraz Jain i Gianturco [22]), ktore nie zaleza od zadnych parametréw empirycznych.
Potencjaly modelowe sa rowniez niezalezne od energii wiazki pozytonow. Potencjaly modelowe
mozna wyprowadzi¢ wykorzystujac wieloskiadnikowa teorie funkcjonatu gestosci (DFT),
oryginalnie wprowadzona w fizyce ciala stalego do modelowania proceséw z udzialem pozytonow
(np. Boronski i Nieminen [23], Boronski i Stachowiak [24] oraz Drummond i wsp. [25, 26]).

W tym rozdziale dyskutowanych jest szes¢ publikacji [H1, H4, H9-12]. Dwie pierwsze prace
powstaly we wspolpracy z grupa prof. Franco A. Gianturco (University of Rome oraz University of
Innsbruck). W publikacji [H1] prezentowane sa wyniki obliczen stalej szybkosci procesu anihilacji
pozytonow w gazach dwuatomowych. Dobre rezultaty otrzymano wykorzystujac funkcje korelacji
par do modelowania lokalnych wzmocnien ggstosci elektrondw w poblizu pozytonu. Praca [H4]
zawiera rezultaty obliczen zderzen nieelastycznych, oscylacyjnych przekrojow czynnych na
rozpraszanie pozytonow na czasteczkach tetra-fluorometanu (CF;). Znajomosé wartosci przekrojow
czynnych na rozpraszanie pozytondw na czasteczkach tetra-fluorometanu jest wazna ze wzgledu na
jego czeste wykorzystywanie, jako gazu buforowego, w putapkach pozytonéw. W publikacji [H9]
przedstawiono algorytm umozliwiajacy numeryczne rozwiazywanie rownan opisujacych proces
rozpraszania w obecnosci ztozonych potencjalow absorpcyjnych (CAPs, ang. complex absorbing
potentials). Potencjaly CAPs sa czgsto wykorzystywane do opisu reakcyjnych kanatow rozpraszania
takich jak tworzenie i jonizacja pozytonium. Rozwigzanie problemu znajdowane jest na podstawie
sprzgzonych réwnan catkowych. W publikacjach [H10] i [H11] zostaly przedstawione wyniki
otrzymane w ramach wspolpracy naukowej z dr hab. Kamilem Fedusem i prof. Grzegorzem P.
Karwaszem (Uniwersytet Mikotaja Kopernika w Toruniu). W artykule [H10] opisano zastosowanie
kwantowych obliczen procesu rozpraszania oraz zmodyfikowanej teorii efektywnego zasiegu
(MERT, ang. modified effective range theory) w celu analizy elastycznych przekrojow czynnych na
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rozpraszanie pozytonow przy bardzo niskich wartosciach energii zderzen. Metode tg zastosowano
do opisu rozpraszania pozytondéw na czasteczkach wodoru. W artykule [H11] oméwiono mozliwos¢
okreslenia wielkosci $rednic atomowych i czgsteczkowych na podstawie wyznaczonych
teoretycznie wartosci sprezystych przekrojow czynnych pozytonow. Publikacja [H12] zawiera
wyprowadzenia kilku nowych potencjalow modelowych wraz z przyktadami ich zastosowan do
obliczen przekrojéw czynnych, a wyniki rozwazan teoretycznych poréwnywane sa z wynikami
doswiadczalnymi oraz rezultatami innych prac teoretycznych.

2.1. Anihilacja pozytonéw w gazach dwuatomowych

W pracy [HI] przedstawiono wyniki obliczen stalej szybkosci anihilacji pozytonow w gazach
dwuatomowych. Produktem wigkszosci proceséw anihilacji sa dwa kwanty promieniowania y.
Szybkos¢ anihilacji mozna wyrazi¢ wzorem [1]:

A(E) = nrg - cNZgss(E),

gdzie ry jest klasycznym promieniem elektronu, ¢ jest predkoscig swiatla, N oznacza ggstos¢
atoméw i czasteczek tarczy w gazie, natomiast E oznacza energi¢ kinetyczng pozytonu [1].
Parametr anihilacji Z.s moze by¢ interpretowany, jako efektywna liczba elektronow, widzianych
przez nadlatujacy pozyton. Pomimo tego, ze parametr Z. zalezy od wartosci energii pozytonow, w
analizie wynikéw doswiadczalnych brana jest jedna wartos¢ parametru Z.y, zazwyczaj
odpowiadajaca pozytonom stermalizowanym. W publikacji [H1] przedstawiono wyprowadzenie
réwnan wyrazajacych wartos¢ parametru Z.y na podstawie rozproszeniowych funkeji falowych
przy wykorzystaniu formalizmu teorii wieloczasteczkowego funkcjonatu gestosci. Parametr Zegr
moze zostaé wyznaczony z kontaktowej gestosci pomiedzy elektronami i pozytonami. Wyniki
obliczen mozna poprawi¢ uwzgledniajac czynnik wzmocnienia, ktory opisuje lokalny wzrost
gestosci elektrondw w obszarach gdzie elektron i pozyton znajdujg si¢ w bliskim sasiedztwie [23,
27. 28]. W analizowanym przypadku wysokiej gestosci, stosowane jest wyrazenie wyprowadzone
przez Arponena [29]. Wyniki obliczen wspolczynnika Zy uzyskane dla pigeiu drobin
dwuatomowych wraz z ich wartoSciami do$wiadczalnymi zostaly przedstawione w tabeli 1.
Obliczone wartosci wspodlezynnika Z.r dla czasteczek: O,, CO i NO, stanowia jedyne wartosci
teoretyczne tego parametru dostepne w literaturze. W czasie pisania publikacji (2000), w
doniesieniach literaturowych mozna bylo znalez¢ tylko dwie inne prace teoretyczne dotyczace tego
zagadnienia, a mianowicie wyniki obliczefi wspolczynnika Z.g przeprowadzone przez Varella i
wsp. [32] dla N oraz Armora i Bakera [33] dla Ha.

Tabela 1

Doswiadczalne oraz teoretyczne wartosci parametru anihilacji Zy dla wybranych czasteczek. a)
Surko i wsp. [30], b) Iwata i wsp. [31], ¢) Varella i wsp. [32], d) Armour i Baker [33]

' _Zcff' Zoe
Czasteczka (wartosci d%gz'iadczalne} U\i:giggsf;n?;];ci:;:nzika (warioici 2 innych prag
I ———— teoretycznych)
0, 36,7+5.0% 20,39
N, 30,5+ 6,0 15,82 9,3¢
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Rezultaty obliczen prezentowane w publikacji [H1] zostaly uzyskane dla okreslonej wartosci
energii (0,001 eV) oraz przy zalozeniu ustalonej pozycji jadra, podczas gdy wyniki doswiadczalne
uzyskano stosujac wigzke stermalizowanych pozytonéw w temperaturze pokojowej (298 K). Dla
kilku czasteczek tarczy, wyniki obliczei wspotczynnika Z.s pozostaja w dobrej zgodnosci z
wartosciami eksperymentalnymi w granicy niepewnosci pomiarowych. Teoretyczny opis anihilacji
pozytonéw w gazach jest uwazany za zagadnienie bardzo trudne. Swiadczy o tym min. fakt, ze w
ciagu jedenastu lat od publikacji artykutu [H1] jedynie czasteczka H, zostala poddana badaniom
teoretycznym z uzyciem kwantowych metod rozproszeniowych. Wsrdd prac dotyczacych tego
zagadnienia, mozna znalez¢ publikacje [P13], ktora bedzie dyskutowana szerzej w nastepnym
rozdziale.

2.2. Oscylacyjne niesprezyste zderzenia z CF

W pracy autora i wspotpracownikéw [H4] poddano analizie teoretycznej oscylacyjne niesprezyste
zderzenia pozytondw z czasteczkami CF4. Dla porownania przeprowadzono réwniez obliczenia
zderzen elektronéw z ta sama czasteczka, jako tarcza. Badania wykonano dla dwéch modéw
oscylacyjnych aktywnych w podczerwieni, ktére przedstawiono na rys. 1. CF4 jest waznym gazem
w procesach plazmowych i jest zwykle uzywany, jako gaz buforowy przy chlodzeniu pozytonéw w
putapkach pozytonowych (np. Marler i Surko [34]). Efekt chiodzenia jest wydajny, gdy przekréj
niesprezysty ma duza wartos¢, dzigki czemu energia kinetyczna pozytonu zamienia si¢ na energie
oscylacyjna gazu buforujacego.

Rysunek 1. Schematyczne przedstawienie dwéch dozwolonych modéw oscylacyjnych czasteczki CF,: od lewej do
prawej: mod rozciagajacy v3 oraz mod zginajacy v4. Rysunek z publikacji Franz i wsp. [H4].

Obliczenia komputerowe zostaly wykonane za pomoca metody silnego sprzezenia modoéw
oscylacyjnych  (VCC, ang. vibrational close-coupling) przy uzyciu bezwymiarowych
wspotrzednych normalnych (np. publikacja [P4] Franz i Gianturco dyskutowana w rozdziale
piatym). Glowne wyniki przedstawiono na rys. 2, na ktérym przedstawiono réwniez rezultaty
obliczen uzyskane przy zastosowaniu przyblizenia Borna. Przyblizenie Borna nie odréznia
pozytonow od elektrondéw, dajac identyczne przekroje dla obu czastek. Wykonane przez nas
obliczenia z uzyciem metody VCC stanowia jedyna dostepna prace teoretyczna, ktora wykracza
poza proste przyblizenie Borna. Z uzyskanych wynikow obliczen wynika wieksza wartosé
przekrojow niesprezystych dla pozytonoéw niz dla elektronow. Ten efekt jest najsilniejszy w poblizu
progu, gdzie przekroj niesprezysty jest o 50% wigkszy dla pozytonow niz dla elektronéw. Wyniki
obliczen z uzyciem metody VCC sa zgodne z wynikami eksperymentalnymi Marlera i Surko [34]
(symbole wraz ze stupkami bledow na rys. 2). Jakkolwiek, w poblizu progu w zakresie wartosci
energii od 0.2 do 0.4 eV, obliczone przez nas przekroje niesprezyste dla pozytonéw wykazuja
wigksze wartosci niz te uzyskane z pomiaréw doswiadczalnych.
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Rysunek 2. Obliczone i zmierzone (0 — 1) oscylacyjne przekroje czynne dla dwoch dozwolonych modow
oscylacyjnych CF; w zderzeniach z pozytonami i elektronami. Wartosci doswiadczalne (pelne kwadraty i kétka) zostaty
zaczerpniete z publikacji Marler i Surko [34], natomiast wyznaczone wczesniej wartosci teoretyczne na podstawie
przyblizenia Borna pochodza z publikacji Bonhama [36], ktory do obliczen wykorzystal dane Manna i Lindera [35].
Wyniki obliczen wlasnych na podstawie przyblizenia Borna zostaly przedstawione dla obydwu modoéw (czarna linia z
kropka i kreska). Rysunek z publikacji Franz i wsp. [H4].

2.3. Integrator Volterry dla ztozonych potencjalow absorpcyjnych

W publikacji [H9] przedstawiona zostatla metoda rozwiazania niezaleznego od czasu réwnania
Schrodingera w obecnosei ztozonego potencjatu absorpeyjnego poprzez numeryczne catkowanie
rownan catkowych Volterry. Wprowadzenie zlozonego potencjalu absorpcyjnego sprawia, ze
Hamiltonian staje sie niehermitowski. Formalizm niehermitowski oferuje pewne uproszczenia w
formutowaniu i obliczaniu procesow rozpraszania, ktore moga by¢ trudne do rozwiazania w ramach
hermitowskiej teorii kwantowego rozpraszania (Moiseyev [37] i rozdzial 8 w monografii
Moiseyeva [38]). W zagadnieniach kwantowego rozpraszania wlaczenie zlozonych potencjatow
absorpcyjnych daje skuteczny sposob uzyskania przekrojow czynnych dla reakcji i tworzenia
komplekséw o krétkim czasie zycia (rozdzial 18 w monografii Calogero [39]). Sprzgzone réwnania
rozpraszania sa rozwiazywane poprzez uogdlnienie metody réwnan catkowych Volterry
zaproponowanej przez Samsa i Kouri [40, 41, 42]. Metoda ta ma nastgpujgce zalety: warunki
brzegowe sa automatycznie uwzgledniane; rownania mozna rozwigzywac w procedurach
nieiteracyjnych [42]; metoda moze by¢ stosowana dla lokalnych i nielokalnych potencjatow [42].
Ponadto metoda ta moze by¢ réwniez wykorzystywana do obliczania obserwabli reakcji
zderzeniowych [43, 44, 45].

W publikacji [H9] zostaty wyprowadzone wyrazenia pozwalajace wykona¢ operacje catkowania
numerycznego i przeprowadzi¢ obliczania przekrojow czynnych. Gdy zlozony potencjal
absorpcyjny jest pomijany, algorytm numeryczny jest zblizony do tego uzyskiwanego dla
potencjatéw rzeczywistych (rozdzial 5 w monografii Gianturco [46]). Motywacja do napisania tej
publikacji bylo opracowanie metod obliczeniowych procesow, takich jak jonizacja atoméw i
czasteczek w wyniku oddziatywania elektronéw lub pozytonéw i tworzenie pozytonium. Do analizy
tych proceséw zostaly wykorzystane zlozone potencjaty absorpcyjne (potencjaty dla elektronow:
Staszewska [47], Blanco i Garcia [48, 49] oraz potencjaty dla pozytonow: Reid i Wadehra [50, 51]).

2.4. Rozpraszanie pozytonow na czgsteczkach wodoru

Publikacja [H10] jest rezultatem wspélpracy z dr hab. K. Fedusem i prof. G. Karwaszem. W tej
pracy przedstawiamy ponowna analize¢ réznych danych eksperymentalnych dotyczacych zderzen
pozytondéw z czasteczkami wodoru, w polaczeniu z obliczeniami quasi-elastycznego przekroju
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czynnego. W naszej analizie stosowany jest quasi-elastyczny przekrdj czynny. bedacy suma
rotacyjnego sprezystego i niesprezystego przekroju czynnego, ze wzgledu na wartosé
doswiadczalnej niepewnosci energetycznej rzedu 200 meV. Obliczenia zostaly wykonane z
wykorzystaniem wielosktadnikowej teorii funkcjonalnosci gestosci.
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Rysunek 3. Przekroje czynne na rozpraszanie pozytonow na czasteczkach wodoru. Obliczone wartosci przekrojow
czynnych pochodza z opracowania autora (z wykorzystaniem metody DFT), publikacji Mukherjee i Sarkara [52] oraz
Zammita i wsp. [53]. Na wykresie przedstawiono réwniez wyniki obliczen z wykorzystaniem metody R-macierzy
wzigte z publikacji [P13] (Zhang i wsp.), szczegélowo dyskutowanej w rozdziale 3. Doswiadczalne wartosci
catkowitego przekroju czynnego pochodza z publikacji Karwasza i wsp. [54] (a uklad ponownie analizowanych
wartosci z tej publikacji oznaczono jako Karwasz i wsp.*), Zecca i wsp. [55] oraz Machacek i wsp. [56] (bezposrednio
zmierzone i poprawione). Rysunek zostal zaczerpniety z publikacji [H10]. Cytowania przedstawione na wykresie
odnosza sie do spisu literatury zamieszczonego w publikacji [H10].

Na rys. 3 przedstawiono wyniki obliczen i poddane ponownej analizie dane eksperymentalne
(zaznaczone, jako czerwone odwrécone trjkaty). Ponadto na rys. 3. przedstawiono rowniez wyniki
obliczen Mukherjee'a i Sarkara [52] oraz Zammita i wsp. [53], a takze rezultaty obliczen z
zastosowaniem molekularnej metody R-macierzy z metodg pseudo-stanow, pochodzace z publikacji
[P13], ktora bedzie szczegélowo dyskutowana w nastepnym rozdziale. Na rys. 3 przedstawiono
takze wyniki doswiadczalne opublikowane wczesniej przez Karwasza i wsp. [54] (oraz zestaw
danych wzietych z tej publikacji i poddanych ponownej analizie oznaczony, jako Karwasz i wsp.*),
Zecca i in. [55] oraz Machacek i wsp. [56] (bezposrednio zmierzone i skorygowane). Dla energii
ponizej 3 eV wyniki obliczen sa zgodne z danymi literaturowymi. Teori¢ zmodyfikowanego
efektywnego zasiggu tancucha Markova (MCMC-MERT, ang. Marcov chain Monte Carlo modified
effective range theory) wykorzystano do sprawdzenia danych eksperymentalnych i wyznaczenia
dlugosci rozproszenia. Uzyskane na podstawie obliczen wartosci przekrojow czynnych sa
stosowane w zakresie niskich energii, dla ktérych nie sa dostgpne dane eksperymentalne.
Wykorzystanie procedury MCMC-MERT prowadzi do uzyskania dlugosci rozproszenia o
zblizonych wartosciach do skorygowanych katowo danych eksperymentalnych zaczerpnietych z
pracy Machaceka 1 wsp. [56], a ponownie przeanalizowane dane z publikacji Karwasza i wsp.
pozostajg w dobrej zgodnodci z wynikami prezentowanymi w ostatnich pracach teoretycznych
Mitroya i wsp. [57].

2.5. Wykorzystanie pozytonow do pomiaru Srednic atoméw i czqsteczek

Praca [H11] podobnie jak i publikacja [H10] jest rezultatem wspolpracy naukowej z dr hab. K.
Fedusem i prof. G. Karwaszem. W tym artykule zastanawiamy si¢ nad odpowiedzia na postawione
w tytule pracy pytanie: czy pozytony mozna zastosowaé do pomiaru srednic atomow i czasteczek.
Odpowiedz na to pytanie jest twierdzaca. jezeli weZmiemy pod uwage wartos¢ przekroju
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sprezystego ponizej progu dla tworzenia pozytonium. W tym Kontekscie badamy rozpraszanie
pozytonéw z dwoma atomami tarczy (argonem i kryptonem) oraz dwiema czasteczkami tarczy
(azotem i metanem).

W publikacji [H11] przedstawiono wyniki obliczen spre¢zystych przekrojow czynnych. W
obliczeniach wykorzystano asymptotyczny potencjal polaryzacyjny dalekiego zasiggu, ktory
zawiera czlony wyzszych rzedow, wykraczajace poza indukowany potencjal polaryzacyjny. Dla
oddzialywan krétkiego zasiggu przedstawiamy obliczenia wykonane przy uzyciu dwoch roéznych
potencjaléw wyprowadzonych na podstawie funkcjonatu Boronskiego-Nieminena [23] oraz
obliczen przeprowadzonych z wykorzystaniem kwantowej metody Monte Carlo przez Drummonda
i wsp. [25, 26]. Szczegdtowo, wyprowadzenie to analizowane jest w publikacji [H12].
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Rysunek 4. Przekroje czynnne na rozpraszanie pozytonow na atomach argonu. Obliczone wartosci przekrojow
czynnych na podstawie teorii funkcjonalu gestosci z funkcjonalem Boroniski-Nieminen (Present BN, czerwona linia
przerywana) oraz kwantowej metody Monte-Carlo z publikacji Drummonda i wsp. (Present QMC, niebieska ciagla
linia). Dla poréwnania na wykresie przedstawiono réwniez wybrane wyniki teoretyczne i doswiadczalne. Wyniki
teoretyczne: McEachrana i wsp. [58] (spolaryzowany orbital), Jones i inni [59] (metoda relatywistycznego optycznego
potencjatu), Fursa i Braya [60] (sprzezenie zbiezne) oraz Green i wsp. [61] (teoria wielu cial). Wyniki do$wiadczalne:
Kauppila i inni [62], Sinapius i wsp. [63], Karwasz i wsp. [64], Jones i wsp. [59] oraz Zecca i wsp. [65]. Rysunek zostat
zaczerpnigty z publikacji [H11].

Uzyskane z obliczen wyniki przekrojéw czynnych na rozpraszanie pozytonéw na atomach argonu
zostaly przedstawione na rys. 4 wraz z rezultatami oblicze zaczerpnigtymi z publikacji
McEachrana i wsp. [58], Jonesa i wsp. [59], Fursa i Braya [60] oraz Greena i wsp. [61]. Zblizone do
uzyskanych wynikéw wiasnych, rezultaty obliczen metoda silnego sprzezenia (ang. the convergent
close-coupling calculations) uzyskane przez Fursa i Braya obejmujg kanat tworzenia pozytonium.
Pozostale wyniki obliczen prezentowane na rys. 4. dotycza rozpraszania sprezystego. Na rys. 4
przedstawiono réwniez doswiadczalne wartosci catkowitych przekrojow czynnych wyznaczone
przez Kauppila i wsp. [62], Sinapiusa i wsp. [63], Karwasza i wsp. [64], Jonesa i wsp. [59] oraz
Zecca i wsp. [65].

Wyniki obliczen wiasnych pozostaja w dobrej zgodnosci z najnowszymi danymi teoretycznymi i
doswiadczalnymi uzyskanymi przez inne zespoly badawcze. Starsze wyniki obliczen i pomiarow z
lat 80-tych i 90-tych wykazuja znacznie nizsze wartosci przekroju czynnego. Efekt ten jest
silniejszy przy nizszych energiach. Wykres przekrojow czynnych w funkeji energii jest prawie
plaski dla energii z zakresu od 3 eV do progu tworzenia pozytonium (8.96 eV). Sugeruje to
mozliwo$é zastosowania modelu sztywnej sfery. Bardziej szczegélowa analiza modelu sztywnej
sfery dla atomu argonu i innych atoméw zostala zawarta w publikacji [H11]. Dla dwdch
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analizowanych w publikacji tarcz atomowych wartosci promieni uzyskane na podstawie modelu
sztywne] sfery sa zgodne z warto$ciami promieni kowalencyjnych.

2.6. Nowe potencjaly korelacyjno-polaryzacyjne do opisu rozpraszania pozytonéw

W publikacji [HI12] zostaly przedstawione wyprowadzenia kilku potencjatow opisujacych
oddziatywania korelacyjne i polaryzacyjne, zachodzace pomiedzy pozytonami oraz elektronami
zwigzanymi z atomami badz czasteczkami podczas procesu rozpraszania. Potencjaty sa zbudowane
z czesci krotkozasiegowej, zawierajacej efekty korelacyjne i dlugozasiegowego czlonu
polaryzacyjnego. Krotkozasiggowe potencjaly korelacyjne zostaly wyprowadzone na podstawie
roznych wielosktadnikowych funkcjonatow gestosci. Natomiast, aby uzyskaé dlugozasiegowa czesé
polaryzacyjng zastosowano rozwiniecie multipolowe.

W analizie proceséw rozpraszania pozytonow na czasteczkach, najczesciej wykorzystywany jest
potencjal o krotkim zasiegu. uzyskany z wieloskladnikowej metody funkcjonatu gestosci,
Boronskiego i Nieminena [23]. Wyprowadzenie takiego potencjalu zostalo przedstawione w
publikacji Jaina i Gianturco [22]. Potencjal Boronskiego-Nieminena zostal wykorzystany we
wszystkich obliczeniach autora prezentowanych w tym rozdziale oraz w sekcji poswieconej
rozpraszaniu pozytonow na bioczasteczkach. Wada funkcjonalu Boronskiego-Niemenena jest jego
mniejsza dokladnos¢ w przypadku malej wartosci gestosci elektrondw oraz przyjmowanie réznych
form matematycznych w zaleznosci od zakresu gestosei elektronow.

W pracach teoretycznych innych autoréw zaproponowano szereg postaci funkcjonatow. W
cytowanej publikacji wyprowadzone zostaly krotkozasiegowe potencjaty korelacyjne z bardziej
aktualnych funkcjonatéw Boronskiego i Stachowiaka [24] oraz Drummonda i wsp. [25, 26].
Boronski i Stachowiak [24] wyprowadzili dwa alternatywne wyrazenia dla pozytonu w
jednorodnym gazie elektronowym metoda PHNC (PHNC. ang. perturbed hypernetted chain
method). Uzyskane stad potencjaty zostaly oznaczone odpowiednio, jako PHNCa i PHNCb.
Rownanie funkcjonalu Drummonda i wsp. [25, 26] uzyskano wykorzystujac kwantowa metode
Monte Carlo. Funkcjonal ten zostal zastosowany w obliczeniach autora opisanych w publikacji
[H11], a w tekscie autoreferatu zostal oznaczony. jako QMC.

Wszystkie wyprowadzone potencjaly sa lokalne i niezalezne od energii. To ufatwia ich
implementacje w istniejgcych kodach kwantowych, shuizacych do modelowania procesu
rozpraszania. Ich zastosowanie do analizy procesu rozpraszania pozytonéw zostalo przedstawione
dla rozpraszania spr¢zystego na dwoch tarczach atomowych (argonu i kryptonu) oraz
molekularnych (azotu i metanu). Sa to te same uklady. ktore zostaly oméwione w prezentowanej
wezesniej publikacji [HI1].

Na rys. 5 przedstawiono poréwnanie wynikow obliczen i wynikéw do$wiadczalnych rozpraszania
pozytonéw na atomach azotu. Wartosci przekrojéw czynnych na rozpraszanie pozytondéw na
atomach azotu uzyskane z obliczen dla energii zderzen ponizej progu tworzenia pozytonium (patrz
strzalka na rysunku) pozostaja w dobrej zgodnosci z wynikami ostatnich pomiaréw
doswiadczalnych uzyskanymi przez Karwasza i wsp. [64] oraz Zecca i wsp. [66]. Na rys. 5
przedstawiono réwniez starsze dane eksperymentalne Hoffmanna i wsp. (1982) [68], Charltona i
wsp. (1984) [67] oraz Sueoka i Hamada (1993) [69]. ktore wykazujg znacznie nizsze wartosci
przekrojow czynnych dla matych energii. Z obliczen mozna wnioskowaé, ze wszystkie cztery
potencjaly krotkiego zasiegu daja bardzo podobne wyniki. Natomiast potencjal QMC moze byé
zalecany do przysztych badan, poniewaz jego posta¢ matematyczna jest prosta i wymaga tylko
jednego zestawu parametrow dla calego zakresu gestosci elektrondw.

)

.__J\_,-
W

N
//

%




Jan Franz Autoreferat

+ « ==+ == present PHNCa
e + N-, ------ present PHNCh
present QMC -
Charlton et al. 1984 —

2
cm )

(=]

v Hoffmann et al. 1982
o Karwasz et al. 2006
A

&

-16

Sueoka and Hamada 1993
Zeccaetal. 2011

Cross section (10

4 6 8 10
Collision energy (eV)

i 1
0 2

Rysunek 5. Przekroje czynne na rozpraszanie pozytonow na czasteczkach azotu. Rezultaty wlasnych obliczen
sprezystych przekrojow czynnych z uzyciem potencjalow korelacyjno-polaryzacyjnych BN86 (czerwona linia
przerywana), PHNCa (zielona linia z kropka i kreska), PHNCb (zielona linia kropkowana) oraz QMC (niebieska, ciagla
linia). Doswiadczalne wartosci przekrojow czynnych: Charlton i wsp. [67] (czame kolka), Hoffmann i wsp. [68]
(magenta, odwrdcone trojkaty), Karwasz i wsp. [64] (niebieskie kwadraty), Sueoka i Hamada [69] (zielone trojkaty)
oraz Zecca i wsp. [66] (czerwone romby). Rysunek z publikacji Franza [H12].

3. Metoda R-macierzy dla rozpraszania pozytonow na czasteczkach

W latach 2005-2009 pracowalem w grupie prof. Jonathana Tennysona na University College
London (UCL) w Londynie, a tematem mojej pracy naukowej bylo opracowanie metody R-
macierzy do przeprowadzania obliczen przekrojow czynnych na zderzenia pozytonéw o matych
wartosciach energii z czasteczkami wieloatomowymi. Metoda R-macierzy jest metoda wariacyjna
obliczania przekrojow czynnych na rozproszenia, ktéra pierwotnie zostala sformulowana przez
Wignera i Eisenbuda [70, 71, 72] do obliczania przekrojéw czynnych dla reakeji jadrowych.
Metoda R-macierzy pozwolita Wignerowi i Eisenbudowi traktowaé rézne obszary przestrzeni
réznymi metodami teoretycznymi.

W metodzie R-macierzy przestrzen moze by¢ podzielona na szereg obszarow. W kazdym obszarze
rownanie falowe jest rozwiazywane z warunkiem brzegowym podanym przez R-macierz na
powierzchni taczacej rézne obszary. W naszych badaniach rozwazane byly zderzenia zachodzace
przy wartosciach energii ponizej 20 eV — stad zastosowanym réwnaniem falowym bylo rownanie
Schradingera.

Metoda R-macierzy zostata wykorzystana przez grupy naukowcéw z Bonn i UCL w latach 80-tych
i 90-tych do analizy procesu rozpraszania elektronéw na czasteczkach (np. Morgan i wsp. [73] oraz
publikacja przegladowa Tennysona [74]). Idea tej metody jest nastgpujaca: najbardziej wewnetrzna
sfera otacza czasteczke (tarcze): wewnatrz tej sfery zagadnienie wielu cial rozwigzywane jest
poprzez zastosowanie technik i odpowiednich programéw obliczeniowych chemii kwantowe;.
Jakkolwiek, aby w peli rozwiaza¢ zagadnienie, programy obliczeniowe chemii kwantowej
wymagaja pewnych udoskonalen i poprawek.

Opis rozpraszanej czastki wewnatrz sfery wymaga wprowadzenia specjalnych warunkow. ktore
zostaly zestawione ponizej.

e Wszystkie catki musza by¢ ograniczone do najbardziej wewnetrznej sfery R-macierzy.
e Operator Blocha musi zosta¢ dodany do calek energii kinetycznej [75].

e Wartos¢ funkcji falowe;j i jej pochodnej musi by¢ obliczona na granicy sfery.
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* Wszystkie wartosci whasne i wektory wlasne macierzy Hamiltonianu sa niezbedne do
utworzenia R-macierzy. Z tego powodu kompletna macierz Hamiltona musi by¢
zdiagonalizowana, a wydajne algorytmy, takie jak Davidsona, nie moga by¢ stosowane.

* W oddziatywaniu konfiguracyjnym (CI. ang. configuration interaction) nalezy wprowadzi¢
kilka ograniczen i skrocen funkcji falowej, aby mozliwe bylo rozwiazanie problemu
rozpraszania.

* Rozwigzanie uktadu N-elektronowego i (N + 1) — elektronowego jest niezbedne.

Metodg zastosowano do analizy wielu przypadkow zderzen elektronéw z czasteczkami. Dla zderzen
pozytonéw z czasteczkami, wymagane jest dokonanie dalszych adaptacji metody R-macierzy w
celu jej uogélnienia dla uktadéw zawierajacych elektrony i pozytony. W tym rozdziale omawianych
Jest pig¢ publikacji [H2], [H3], [P8], [P9], [P13], ktdre stanowia podsumowanie wspolpracy
naukowej autora z grupa prof. Tennysona z UCL. Wszystkie implementacje komputerowe zostaty
wprowadzone do brytyjskiego opracowania pakietu R-macierzy. W publikacji autorstwa Tennysona
1 Franza [H2] zostala przedstawiona pierwsza wersja stworzonego oprogramowania do analizy
procesu rozpraszania pozytonow na czasteczkach wieloatomowych. Poprzednie wersje
oprogramowania byly ograniczone do czasteczek dwuatomowych. W publikacjach Baluja i wsp.
[P8] oraz Franza i wsp. [P9] zastosowano wytworzone oprogramowanie do przeprowadzenia
obliczen przekrojow czynnych na rozpraszanie pozytonéw na czasteczkach wody i dwutlenku
wegla. W publikacji Franza [H3] omdéwiono formalizm stworzony w celu poprawienia doktadnosci
metody R-macierzy, uzywajac do tego funkeji falowych zawierajacych w sposéb jawny odleglo$é
pozyton-elektron. W pracy Zhang i wsp. [P13] zostala przedstawiona metoda poprawienia
dokfadnosci poprzez wlaczenie pseudo-stanu i zastosowanie metody obliczania przekrojow
czynnych i szybkosci anihilacji dla zderzen pozytonow z czasteczkami wodoru.

3.1. Metoda R-macierzy dla rozpraszania pozytonéw na czgsteczkach wieloatomowych

Metoda R-macierzy zostala wykorzystana przez Danby 1 Tennysona [76. 77, 78] do
przeprowadzenia obliczen procesu rozpraszania pozytonow na czgsteczkach. Jakkolwiek,
zastosowany w obliczeniach kod Zroédlowy ograniczal si¢ jedynie do czasteczek dwuatomowych.
Przeprowadzona przez autora i wspétpracownikéw ponowna implementacja metody R-macierzy
pozwolila na jej rozszerzenie na procesy rozpraszania pozytondOw na czasteczkach
wieloatomowych. Nowe kody komputerowe stworzone w tym celu zawieraja nastepujace
udoskonalenia:

1. Orbitale typu Gaussowskiego (GTOs, ang. Gaussian-type orbitals,) sa stosowane do
wyrazania orbitali atomowych. zamiast orbitali typu Slater’a (STOs, ang. Slater-type
orbitals), ktore byly stosowane w poprzednich, starszych wersjach kodu. Catki
wielocentrowe z kilkoma orbitalami GTOs moga by¢ catkowane wykorzystujac wydajne
algorytmy, rutynowo stosowane w pakietach oprogramowania chemii kwantowe;.

2. Generacja spinowo przystosowanych konfiguracji funkcji falowych dla ukiadu wielu
czastek (w tym elektrondéw i pozytonow).

3. Macierz Hamiltonianu zostala skonstruowana przy uzyciu symbolicznych elementéw
macierzy. Zastosowany algorytm stanowi uogélnienie wydajnego algorytmu SCATCI
Tennysona [79, 80] przystosowanego do ukladow elektron-pozyton. Algorytm uzyskuje
swoja wydajnos¢ poprzez uwzglednienie w obliczeniach procesu rozpraszania, specjalne;
formy elementéw macierzy. To pozwala na uwzglednienie funkcji oddzialywan
konfiguracyjnych (ang. configuration interaction functions), ktére osiagaja wartosci o kilka
rzgdow wielkosci wigksze niz te w starszym kodzie Danby i Tennysona.
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Nowy kod zrodtowy zostal wdrozony do obliczen sprezystych przekrojow czynnych na
rozpraszanie pozytonow na atomach azotu i stanéw zwiazanych pozytonu w czasteczce wodorku
litu (LiH), a rezultaty analizy teoretycznej zostaty opublikowane w pracy Tennysona i Franza [H2].
Kod zrédlowy poddano wielu testom. Jednym z testow bylo wykonanie obliczen przekrojow
czynnych na rozpraszanie pozytondéw na réznych czasteczkach dwuatomowych, stanéw zwigzanych
pozytonu w matych ukfadach i opracowanie procedury komputerowej do obliczania przekrojow dla
zagadniefh mozliwych do rozwigzania analitycznie (np. kwadratowa studnia potencjatu). Rezultaty
kolejnych testow zostaly opublikowane w pracy Franza i wsp. [P11], w ktorej porownane zostaty
wyniki obliczen przy wykorzystaniu metody R-macierzy dla rozpraszania pozytondw na
czasteczkach acetylenu z wynikami uzyskanymi przy uzyciu kodow komputerowych przez inne
grupy badawcze. Rozne kody komputerowe wykorzystuja réznorodne metody rozwigzywania
rownan rozproszenia i opisu oddzialywan zachodzacych miedzy pozytonem a czasteczka. Jesli
uwzglednia si¢ tylko oddzialywania elektrostatyczne. wszystkie kody daja takie same wartosci
przekrojow czynnych w granicach bledu - co jest kolejnym dowodem na poprawnos¢ wdrozenia.

W publikacji Baluja i wsp. [P8] zastosowano metode R-macierzy do obliczenia przekrojow
czynnych na rozpraszanie pozytonow na czasteczkach wody. Czasteczka wody jest
najpowszechniej wystepujaca czasteczka w materii biologicznej. Dlatego znajomos¢ przekrojow
czynnych na zderzenia pozytonéw z tymi czasteczkami jest niezbgdna do symulacji zasiggu
pozytonéw w tkankach ludzkich lub innym materiale biologicznym. Czgsteczka wody posiada duzy
moment dipolowy. W konsekwencji, czego elastyczny przekroj czynny wykazuje duza wartos¢ dla
malych katéw rozproszenia (rozproszenie do przodu). To sprawia. ze pomiary niesprezystych
przekrojow czynnych sa trudne do zrealizowania, ze wzgledu na nierozréznialno$¢ czastek
rozproszonych do przodu od czastek nierozproszonych.

Na rys. 6 przedstawiono wyniki obliczen przekrojow czynnych na rozpraszanie pozytonow na
czasteczkach wody wraz z wartosciami przekrojow czynnych zmierzonych doswiadczalnie.
Wyznaczone do$wiadczalnie wartosci przekrojow czynnych pochodza z eksperymentow
przeprowadzonych przez Sueoka i wsp. [81], Zecca i wsp. [82] oraz Beale 1 wsp. [83].
Przedstawiony na wykresie zestaw danych eksperymentalnych nie zostal skorygowany ze wzgledu
na wystepowanie w metodzie eksperymentalnej mozliwych bledow dyskryminacji katowej,
opisanych powyzej. Przedstawione zostaly rowniez dane uzyskane przez Kimura i wsp. [84], ktorzy
dokonali korekty wartosci eksperymentalnych otrzymanych przez Sueoka 1 wsp. [81],
uwzgledniajac efekty zwiazane z polem magnetycznym w komorze rozproszeniowej. Korekta
danych zostala przeprowadzona zgodnie z procedura okreslong przez Okamoto i wsp. [85] oraz
Hamada i Sueoka [86]. Ze wzgledu na ograniczona rozdzielczos¢ energetyczng, wszystkie wartosci
eksperymentalne przekrojow czynnych stanowia sume sprezystych przekrojow czynnych oraz
niesprezystych rotacyjnych i oscylacyjnych przekrojow czynnych. Obliczenia wykonane przy
uzyciu metody R-macierzy przeprowadzono w ukladzie zwiazanym z czasteczka. K-macierze sa
transformowane do ukladu laboratoryjnego z zastosowaniem domknigcia Borna. Ten proces zostal
przeprowadzony zgodnie z procedura okreslona przez Sanna i Gianturco przy uzyciu programu

POLYDCS [87].
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Rysunek 6. Przekroj czynny na rozpraszanie pozytonow na czasteczkach wody. Obliczone wartosci quasi-sprezystych
przekrojéw czynnych (sumowanych rotacyjnie) zostaly uzyskane przy zastosowaniu metody R-macierzy dla czasteczek
wieloatomowych. Doswiadczalne wartosci przekrojow czynnych: Sueoka i wsp. [81] (fioletowe kétka), Kimura i wsp.
[84] (niebieskie trojkaty), Zecca i wsp. [82] (czerwone kwadraty) oraz Beale i wsp. [83] (jeden punkt dla energii 10 eV
oznaczony zielonym trojkatem). Rysunek z publikacji Baluja i wsp. [P8].

Obliczenia wykonane przez autora byly sumowane po wszystkich elastycznych i nieelastycznych
kanatach rozproszenia. W roku 2007, w momencie sporzadzania publikacji. obliczone wartosci
przekrojow czynnych byly wieksze od wszystkich nieskorygowanych, wyznaczonych
doswiadczalnie. ale posiadaly nizsze wartosci od tych poprawionych wzietych z publikacji Kimura i
wsp. [84]. Moze to oznacza¢, ze wyniki obliczen daja zbyt niskie wartosci. badz dokonane
poprawki wartosci doswiadczalnych przez Kimura sa zbyt duze. W roku 2014 Tattersall i wsp. [88]
opublikowali prace przedstawiajaca wyniki eksperymentalne wraz z ich analiza teoretyczna, ktora
potwierdzila rezultaty obliczen autora, catkowych i rézniczkowych przekrojéw czynnych.

W publikacji Franza i wsp. [P9] poréwnano wyniki obliczen przekrojéow czynnych z danymi
eksperymentalnymi dla rozpraszania pozytondw na czasteczkach dwutlenku wegla. Dla energii
zderzen o wartosciach powyzej 1 eV osiagnieto dobra zgodno$¢ pomiedzy teorig a eksperymentem
(patrz czarna ciagfa linia na rys. 7). Dla energii zderzen o wartosciach ponizej 1 eV obliczone
przekroje czynne maja nizsze wartosci od eksperymentalnych. Rozwiniecie funkcji falowe;,
stosowane w sferze R-macierzy, bedace suma produktow funkcji elektronow i pozytondw. nie jest
w stanie opisa¢ dominujacych sit korelacji i polaryzacji. W cytowanej publikacji wprowadzono
prosty wspdlczynnik wzmocnienia stuzacy do skalowania oddzialywan elektron-pozyton.
Wspolczynnik wzmocnienia mozna otrzymac¢ korzystajac z teorii zaburzen drugiego rzedu.
Realizacja tego zadania odbywa sie poprzez skalowanie calek przyciagania elektronow i pozytondéw
przez ten sam czynnik, ktory mozna wyznaczy¢ dopasowujac obliczony przekrdj czynny do
wyznaczonego zestawu danych eksperymentalnych. Opisang powyzej procedure zastosowano do
analizy procesu rozpraszania pozytondw na czasteczkach dwutlenku wegla, ktorej rezultaty zostaty
przedstawione na rys. 7. Na rysunku przedstawiono wartosci sprezystych przekrojow czynnych
otrzymanych dla réznych wartosci wspolczynnika wzmocnienia. Bez uwzglednienia
wspotezynnikdw wzmocnienia w metodzie R-macierzy, uzyskujemy ,,plaski” wykres zaleznosci
przekrojow czynnych w funkcji energii zderzen bez typowego wzrostu przy niskich wartosciach
energii. Wspotczynnik wzmocnienia poprawia wartosci przekrojow czynnych dla zderzen o niskich
energiach. Jest to imponujgce, Zze pojedynczy parametr powoduje zmiang wartosci przekrojow
czynnych, dajac ich dobra zgodnos$¢ z najnowszymi wartosciami eksperymentalnymi uzyskanymi
dla zderzen o energiach do kilku eV przez Zecca i wsp. [89]. Ta sama metoda zostata zastosowana
w przypadku analizy procesu rozpraszania pozytonow na czasteczkach acetylenu, ktorej rezultaty
zostaly opisane w publikacji Franza i wsp. [P11]. Prezentowana odmiana metody R-macierzy
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zostala nazwana pol-empiryczna metoda R-macierzy i moze by¢ stosowana do interpolacji
doswiadczalnych wartosci przekrojow czynnych. Wada tego podejscia jest to, ze charakter ,,ab
initio” metody pierwotnej zostal zniszczony.
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Rysunek 7. Przekroj czynny na rozpraszanie pozytonow na czasteczkach CO,. Obliczone warto$ci quasi-sprezystych
(sumowanych rotacyjnie) catkowych przekrojow czynnych uzyskano wykorzystujac metode¢ R-macierzy dla czasteczek
wieloatomowych uzywajac réznych wspolczynnikéw wzmocnienia. Doswiadczalne wartosci catkowitych przekrojow
czynnych: Hoffmann i wsp. [68] (czerwone kwadraty), Sueoka i Hamada [69] (zielone kotka) oraz Zecca i wsp. [89]
(niebieskie romby). Rysunek z publikacji Franz i wsp. [P9].

3.2. Metoda R-macierzy dla rozpraszania pozyton-czgsteczka z jawnie skorelowanymi
Sfunkcjami falowymi

Pozyton i elektron sa silnie skorelowane, poniewaz obie czastki przyciagaja si¢ wzajemnie. Do
stworzenia dokfadnego opisu systemu zawierajacego pozytony i elektrony, konieczne jest wlaczenie
czlonéw w funkcji falowej, ktore zawieraja jawng odleglos¢ pozyton-elektron (np. Armour i
Humberston [90]). Jednakze w konwencjonalnej metodzie R-macierzy, jak opisano powyzej,
funkcja falowa jest zbudowana z zestawu funkcji bazowych, ktére sa produktami funkcji
jednopozytonowych i N-elektronowych wyznacznikow Slatera. Takie funkcje nie zawierajg
sktadnikéw z jawna postacia odleglosci migdzy czastkami pozyton-elektron. dlatego tez funkcja
falowa oraz wszystkie obliczone na jej podstawie wlasnosci uktadu, zbiegaja si¢ bardzo powoli pod
wzgledem wielkosci tego podstawowego zestawu.

W rozdziale ksiazki [H3] zaproponowano formalizm dla uogélnionej metody R-macierzy. w ktorej
funkcja falowa zawiera wyrazenia, jawnie zalezne od odleglosci pozyton-elektron. W publikacji
przedstawiono wyprowadzenia elementdw macierzy Hamiltonianu i omdéwiono implementacje
komputerowa. Skuteczna implementacja jest trudna, poniewaz elementy macierzy zawieraja calki
trzyczgstkowe i czteroczastkowe oprocz zwyktych catek jednoczastkowych i dwuczastkowych. W
celu uproszczenia obliczen calek wieloskladnikowych w pracy sugerowane jest zastosowanie
pewnych technik wynikajacych z teorii budowy elektronowej (np. Noga i wsp. [91] oraz Ten-no
[92, 93]).

3.3. R-macierz z metodq pseudo-stanow dla rozpraszania i anihilacji pozyton-czgsteczka

W publikacji Zhang i wsp. [P13] wprowadzono metod¢ R-macierzy z pseudo-stanami (MRMPS,
ang. molecular R-matrix with pseudo states) w celu analizy procesu rozpraszania pozytonéw na
czasteczkach. Idea metody MRMPS jest udoskonalenie opisu funkcji falowej wielu czastek
wewnatrz sfery R-macierzy, poprzez dodanie dodatkowego zestawu pseudo-stanow. Pseudo-stany
sa skonstruowane, jako stany sprzezenia zwrotnego przy uzyciu pseudo-ciaglych orbitali (PCOs,
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ang. pseudo-continuum orbitals). Jako PCOs uzywamy zrownowazonych orbitali typu
Gaussowskiego (GTOs, ang. Gaussian-type orbitals), ktore umieszcza sie¢ w centrum ladunku
czasteczki. Podstawowy zestaw PCOs moze zosta¢ rozszerzony w sposob systematyczny. Pozwala
to na ekstrapolacje w kierunku kompletnego zestawu baz. W publikacji [P13] zostala zastosowana
metoda MRMPS do zderzen pozytonéw z czasteczkami wodoru. Obliczony zostal elastyczny
przekr6j czynny dla matych wartosci energii zderzen, dlugo$¢ rozpraszania, a takze parametr
anihilacji pozytonu Z.g. Ten parametr jest miara skutecznej liczby elektronow przyczyniajacych si¢
do bezposredniej anihilacji pozytonow. Usredniony spinowo przekroj czynny na anihilacje i
parametr Z.grsa powiazane ze soba za pomoca rownania:

i 2L
Oann = M1y ;Ze)"f.-

gdzie 1y jest klasycznym promieniem pozytonu, ¢ jest predkoscig swiatla, a v jest predkoscia
uderzajacego pozytonu. Parametr anihilacji Z.y mozna interpretowac, jako efektywna liczbe
elektrondw widzianych przez nadlatujacy pozyton. Cho¢ Z.g zalezy od energii nadlatujacego
pozytonu, eksperymentatorzy zwykle przyjmuja jedna warto$¢ Z.s dla stermalizowanych
pozytonow. Obliczenie wspolczynnikéw anihilacji wymaga znajomosci catkowitej funkcji falowej
uktadu jednego pozytonu i N elektronow. Funkcja falowa nie jest zwykle obliczana w metodzie R-
macierzy, a zamiast tego R-macierz (odwrotna pochodna logarytmiczna funkcji falowej) jest
obliczana i rozprzestrzeniana z jednego sektora radialnego do nastgpnego. Do przeprowadzenia tego
projektu zostato napisanych kilka nowych programow komputerowych.

Na rys. 8 przedstawiono obliczone parametry Z.; w funkcji maksymalnej wartosci | w bazie PCO.
Wykresy wykonano w celu ekstrapolacji do nieskonczonosci wartosci parametru . Do sporzadzenia
wykresu zamieszczonego po lewej stronie na rys. 8 uzyto wzoru ekstrapolacji Gribakina i Ludlowa
[94], natomiast wykres zamieszczony po prawej stronie zostal wykonany przy wykorzystaniu wzoru
ekstrapolacji Mitroya i Bromleya [95]. W pierwszym przypadku ekstrapolacja przy 1 — « daje
wartos¢ Zegr = 10,30, a w drugim przypadku Z.s = 10,53. Wyznaczone wartosci sa zgodne z
wartoscia Zegr = 10,2 obliczona przez Armora i wsp. [96] przy uzyciu metody wariacyjnej Kohna.
W publikacji [H1] warto$¢ parametru, obliczona przy uzyciu modelu przyblizonego potencjatu, jest
rowna Zeg = 11,55 (rozdzial 2.1.). Inna wartos¢ teoretyczna parametru Z.s = 6,67 wynika z
publikacji Varella i wsp. [97]. Natomiast, prezentowana w publikacji Laricchia i wsp. [98],
doswiadczalna wartos¢ parametru Z.g uzyskana w temperaturze pokojowej jest rowna Z g =14.61 +
0,14.
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Rysunek 8. Obliczone wartosci parametru Z. dla rozpraszania pozytondw na czasteczkach wodoru H, dla wartosci
energii zderzen rzedu 0.037 eV. Wykresy przedstawiaja zaleznos$¢ parametru Z.; w funkcji najwiekszej wartosci | z
bazy PCOs. Linia prosta przedstawia linie trendu poprowadzona przez trzy punkty o najwickszej wartosci |. Rysunek z
pracy Zhang i wsp. [P13].
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4. Rozpraszanie pozytonéw na bioczasteczkach

W tym rozdziale opisano pie¢ publikacji, ktore dotycza procesu rozpraszania pozytondw na
bioczasteczkach. Badania oddzialywan pozytonéw z bioczasteczkami sa wazne w celu lepszego
zrozumienia proceséw fizycznych zachodzacych w metodzie pozytonowej tomografii emisyjnej
(PET, ang. positron emission tomography) i terapii nowotwordw przy uzyciu wiazki jonow (IBCT,
ang. ion-beam cancer-therapy). W metodzie PET pozyton powstaje w wyniku zaniku czgstki B,
niestabilnego izotopu jadrowego. Lokalizacja miejsca anihilacji pozytonu z elektronem. moze by¢
okreslona na podstawie sygnalow rejestrowanych w detektorze promieniowania gamma, ktore sa
wytwarzane podczas anihilacji. Odleglos¢, ktéra pokonuje pozyton od momentu kreacji do
anihilacji jest jednym z czynnikow decydujacych o dokladnosci skanéw w metodzie PET. W terapii
IBCT pozytony sa wytwarzane. jako czastki wtorne, podczas procesu hamowania wigzKi jonow.
Czastki wtorne moga powodowaé¢ dodatkowe uszkodzenia pozostajacego w ich otoczeniu materiatu
biologicznego. W metodzie IBCT z uzyciem cigzkich jonéw (takich jak wegiel i tlen) jony moga
indukowaé transmutacje jader w wyniku, czego powstaja niestabilne izotopy, takie jak wegiel-11.
Wegiel-11 moze ulega¢ rozpadowi B". Uzyskany sygnal w skanerze PET moze by¢ uzywany do
monitorowania i kontrolowania polozenia, w ktérym wiazka jonéw niszczy material biologiczny.
Dlatego zrozumienie oddzialywania pozytonow z materia biologiczng jest wazne dla poprawy
metod PET i IBCT. Symulacje z uzyciem metody Monte-Carlo moga stuzy¢ do obliczania zakresu
pozytonéw w materii biologicznej. Symulacje te wymagaja znajomosci przekrojow czynnych dla
roznych procesow zachodzacych migdzy pozytonem a poszczegdlnymi czasteczkami.
Doswiadczalne wyznaczenie przekrojow czynnych jest trudne do zrealizowania, dlatego obliczenia
komputerowe wydaja sie by¢ najbardziej obiecujacym sposobem uzyskania wiarygodnych wartosci
przekrojow czynnych. Prace prezentowane w tym rozdziale przedstawiaja obliczenia quasi-
elastycznych przekrojow czynnych na zderzenia pozytondéw z bioczasteczkami w fazie gazowej.
Quasi-elastyczne przekroje czynne zawieraja sprezyste i niesprezyste przekroje czynne. W naszych
obliczeniach nie uwzgledniamy innych niesprezystych kanaléw rozproszen, takich jak tworzenie,
anihilacja i jonizacja pozytonium oraz wzbudzenie oscylacyjne badz elektronowe, gdyz jest to zbyt
wymagajace obliczeniowo. Wplyw wymienionych kanaléw rozproszen na wartos¢ sprezystego
przekroju czynnego jest stosunkowo niewielki, co jest dyskutowane szczegélowo w pracy
Charltona i Humberstona [1]. W przypadku energii zderzen o wartosciach ponizej 10 eV
wyznaczone z obliczen wartosci przekrojow czynnych mozna uwaza¢ za najbardziej dokfadne
spoéréd obecnie dostgpnych w literaturze. W przypadku energii zderzen o wartosciach powyzej 10
eV, wartoéci przekrojow czynnych, obliczone metoda IAM-SCAR (IAM-SCAR ang. independent
atom model with screening corrected additivity rule) opracowana przez Blanco i Garcia [48, 49],
mozna uzna¢ za bardziej dokfadne.

Obliczenia wykonane przez autora zostaly przeprowadzone z uzyciem przyblizenia funkcjonatu
gestosci, ktore zostalo oméwione w rozdziale 1 przy zastosowaniu metody rozwinigcia jedno-
centrowego (SCE, ang. single-centre expansion). Aby madc zastosowa¢ metode SCE do badania
bioczasteczek wprowadzono szereg ulepszen w oprogramowaniu komputerowym. Analizowane, w
wybranych publikacjach, bioczasteczki posiadaja od okoto 10 do 20 atoméw. Dlatego tez liczba fal
czastkowych stosowana w celu zwigkszenia potencjatu wielosrodkowego i rozproszeniowej funkcji
falowej jest inna niz dla czasteczek dwuatomowych. ktore omoéwiono w rozdziale 1. Rozszerzono
potencjal w falach czastkowych az do wartosci L = 100, a funkcje falowg az do wartosci L = 50 i
zastosowano gesta siatke calkowania. Wymagalo to zastosowania programéw komputerowych o
wiekszych mocach obliczeniowych. Do tego celu zaadaptowano kody komputerowe SCELib [99] i
VOLSCAT [100], ktére moga dziata¢ na duzych komputerach roéwnoleglych, uzywajac MPI,
OpenMP i CUDA w celu pelnego wykorzystania mozliwosci nowoczesnych komputeréw o
wysokiej wydajnosci z wieloma procesorami wielordzeniowymi i procesorami graficznymi.

Bioczasteczki posiadajg trwaly moment dipolowy o duzej wartosci. W ukladzie odniesienia
zwigzanym z cialem, rozwinigcie jedno-centrowe nie jest zbiezne. Dlatego macierze rozproszenia
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przetransformowano do uktadu odniesienia zwiazanego z ustalonym punktem przestrzeni, a
nastepnie zastosowano domknigcie Borna. Transformacja do ukfadu obrotowego zostata wykonana
za pomocg modelowego Hamiltonianu dla asymetrycznego rotatora (np. Jain i Thompson [101]),
ktory ma te same momenty bezwiadnosci. co odpowiadajaca mu bioczasteczka. Numeryczna
zbieznos¢ tego podejscia zostata dokladnie przeanalizowana w publikacjach [H5] 1 [H6]. Podejscie
to zostalo przedstawione w pracy przegladowej Jain i Gianturco [22] i wdrozone do programu
komputerowego POLYDCS [87]. Zastosowanie programu komputerowego POLYDCS ogranicza
si¢ jedynie do czasteczek liniowych, ktére mozna potraktowaé, jako sferyczne lub symetryczne
rotatory. Mery RNA i DNA wykazuja niska symetri¢ i musza byé opisywane, jako rotatory
asymetryczne. Dlatego uzyskane wyrazenia dla rozpraszania pozytonéw na tych czasteczkach
zostaly wyprowadzone przy zastosowaniu modelu asymetrycznego rotatora. Réwnania wdrozone w
programach komputerowych zostaty przedstawione w dodatku dotagczonym do publikacji [H8].

Badania przedstawione w tym rozdziale zostaty wykonane we wspélpracy z prof. Franco Gianturco.
Wspélny projekt badawezy rozpoczelismy w 2011 roku, dzigki dotacji finansowej na wykonanie
obliczen, ktora uzyskalisSmy od Komisji Europejskiej w ramach programu HPC-Europa2
Transnational Access Programme. Przyznane srodki pozwolity na korzystanie z centrum
komputerowego CINECA w Casalecchio di Reno. Program byt kontynuowany dzieki kilku innym
dotacjom komputerowym, w tym dzieki srodkom finansowym przyznanym w ramach
europejskiego programu COST Action MP 1002 — Nano-scale Insight into Ion Beam Cancer
Therapy (NanoIBCT). W celu swobodnej dystrybucji wynikéw obliczen w publikacji [H13]
opisano budowe bazy danych obliczonych wartosci przekrojow czynnych na rozpraszanie
pozytonow na bioczasteczkach. Publikacja przedstawia projekt bazy danych, ktérej budowa
pozostaje w fazie wstepnej.

4.1. Nisko energetyczne rozpraszanie pozytonéw na czqsteczkach tetrahydrofuranu i
pirymidyny: obliczenia i porownanie z eksperymentem

W publikacjach [H5] i [H6] oméwiono rozpraszanie pozytonéw na czasteczkach dwoch zwiazkow
modelowych: tetrahydrofuranu (THF) [H5] i pirymidyny [H6]. Czasteczka THF zostata
uwzgledniona w analizie ze wzgledu na to, Ze czesto stanowi model cukru w strukturze DNA. Dla
obu czgsteczek istotne jest wyznaczenie teoretycznych przekrojow czynnych w celu analizy i
interpretacji danych do$wiadczalnych. Szczegdélowo. zagadnienie to zostanie omdwione w
nastgpnym akapicie.

Dla czasteczek THF i pirymidyny mozna znalez¢ w literaturze do$wiadczalne wartosci przekrojow
czynnych wyznaczone przez grupy badawcze z Uniwersytetu w Trydencie oraz Australian National
University (ANU) w Australii. Wykorzystywane przez obie grupy uktady pomiarowe wykazuja ten
sam blad, a mianowicie maja problem z rozréznieniem pozytonéw nierozproszonych i pozytonéw
rozproszonych w kacie brylowym. Ten problem powoduje tak zwany blad okreslenia katowego.
Btad ten jest zdominowany przez odrzut rozproszonych pozytonéw przez pola elektryczne i
magnetyczne w komorze rozproszeniowej. Obydwa uklady pomiarowe wykorzystuja rézne pola
elektromagnetyczne: gtownie elektrostatyczne w spektrometrze na Uniwersytecie w Trento oraz
gléwnie magnetyczne w urzadzeniu grupy badawczej z ANU. Ponadto natezenie stosowanego pola
Jest dostosowywane do czasteczki stanowiacej tarcz¢ dla wiazki pozytondéw. Dlatego bledy
pomiarowe rozproszenia katowego sa rézne dla tych dwdéch ukladéw pomiarowych, co przektada
si¢ na rozne wartosci mierzonych przekrojow czynnych. Zakres katow rozproszenia, pomijanych w
pomiarach, mozna wyrazi¢ poprzez prosta funkcja energii zderzenia i wartoéci natezen pél
stosowanych w uktfadzie pomiarowym. Kontaktujac si¢ z eksperymentatorami w Trydencie i ANU
uzyskano szczegdlowe informacje na temat bledow pomiarowych dyskryminacji katowej. jakim
obarczone sa wyniki badan nad THF i pirymidyna.

Dla obydwu czasteczek obliczono wartosci rézniczkowych przekrojow czynnych (DCS, ang.
differential cross section) na zderzenia z pozytonami. Na rys. 9 przedstawiono zaleznos¢ ztozonych
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wartosci DCS od kata rozpraszania pozytonow na czasteczkach THF przy zderzeniach o
wartosciach energii rzedu 1.0 eV. Wykres przedstawia réwniez wartosci doswiadczalne DCS,
zmierzone przez grupe z ANU [103] oraz obliczone przy uzyciu metody [AM-SCAR. Na rys. 9
poréwnano zaleznosci katowe ztozonych wartosci DCS oraz wartosci DCS nieobarczonych bigdem
pomiarowym, poniewaz zlozone dane DCS sg otrzymywane, jako artefakt ukladu pomiarowego w
aparaturze grupy z ANU. Zlozone wartosci DCS dla katéw 0 uzyskuje si¢ przez dodanie wartosci
DCS uzyskanych dla katow 6 i 180” - 8. Zgodno$¢ pomiedzy uzyskanymi na podstawie obliczen
wartosciami DCS, a danymi eksperymentalnymi jest zadowalajaca. Dla wyzszych energii zderzen,
zgodno$é przewidywan teoretycznych z wynikami pomiaréw jest nieco gorsza.
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Rysunek 9. Obliczone i zmierzone wartosci rézniczkowych przekrojow czynnych na rozpraszanie pozytonow na
czasteczkach THF w fazie gazowej dla energii zderzen rzedu 1.0 eV. Wykres przedstawia poprawione dane (ciagla
czara linia) przy zastosowaniu ly, = 50 oraz sumowaniu po sprezystych rotacyjnych i niesprezystych kanalach
rozproszen, a takze wyniki analizy teoretycznej przy zastosowaniu modelu Borna (przerywana czarna linia) oraz dane
eksperymentalne: Chiari i wsp. [103]: wyniki doswiadczalne (czerwone romby ze stupkami bledéw) oraz wartosci
teoretyczne (czerwone krzyzyki). Rysunek z publikacji Franz i Gianturco [H5].

Na podstawie obliczonych wartosci DCS mozna uzyska¢ poprawke katowg doswiadczalnych quasi-
sprezystych przekrojow czynnych. Na rys. 10 przedstawiono poréwnanie uzyskanych na podstawie
obliczen wiasnych, wartosci quasi-sprezystego catkowitego przekroju z poprawka kgtowa oraz
wartosci doswiadczalnych przekrojéow czynnych grupy badawczej z Trento (Zecca i wsp. [102])
oraz grupy z ANU (Chiari i in. [103]), bez uwzglednienia tej poprawki. Doswiadczalne wartosci
przekrojéw czynnych zawieraja wszystkie niesprezyste kanaly rozproszen oprocz tworzenia
pozytonium. Na wykresie przedstawione zostaly rowniez wyniki obliczen przeprowadzone przez
Chiari i wsp. [103] przy uzyciu metody IAM-SCAR, ktora obejmuje sprezyste i rotacyjno-
niesprezyste kanaly rozproszen. Poprawione wartosci doswiadczalne i wyniki obliczen pozostaja w
dos¢ dobrej zgodnosci. Najlepsza zgodnos¢ prezentuja wyniki uzyskane dla matych energii zderzen.
Rezultaty przeprowadzonej analizy wykazuja rowniez dobra zgodnos¢ z wynikami uzyskanymi
metoda IAM-SCAR.
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Rysunek 10. Uzyskane na podstawie obliczen oraz wartosci do$wiadczalne catkowych przekrojow czynnych na
rozpraszanie pozytonéw na czasteczkach THF w fazie gazowej. Wartosci obliczonych przekrojow czynnych
przedstawia czarna ciggla linia. W obliczeniach zastosowano rozwiniecie fal czastkowych o wartosciach az do 1,,,, = 50.
Rezultaty analizy teoretycznej zawieraja poprawke Borna w ustalonym ukladzie odniesienia (SFF, ang. the space-fixed
frame) oraz wszystkie sprezysto rotacyjne i niesprezyste kanaly rozproszenia. Wyniki doswiadczalne uzyskane przez
Chiari i wsp. [103] przedstawiaja czerwone romby wraz ze stupkami bledéw, natomiast romby z czerwonym konturem
wyrazaja wyniki doswiadczalne po poprawce na rozpraszanie w kat brylowy do przodu. Wyniki doswiadczalne Zecca i
wsp. [102] zostaly przedstawione w postaci niebieskich kotek wraz ze stupkami bledéw, kétka biate z niebieskim
konturem to wyniki uwzgledniajace pozytony rozproszone do przodu. Linia kropkowana przedstawia wyniki obliczen
przeprowadzonych przez Chiari i wsp. [103] przy uzyciu metody IAM-SCAR. Rysunek z publikacji Franz i Gianturco
[H5].

Na rys. 11 przedstawiono wartosci zfozone DCS dla rozpraszania pozytondw na czasteczkach
pirymidyny. Na rysunku przedstawiono rowniez dane eksperymentalne uzyskane przez
Palihawadana i wsp. [105] przy uzyciu uktadu pomiarowego grupy z ANU. Zgodnos¢ przewidywan
teoretycznych z danymi eksperymentalnymi jest dobra. Dla wigkszych energii zderzen zgodnosé
jest gorsza, ale nadal pozostaje w rozsadnych granicach.
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Rysunek 11. Roézniczkowy przekroj czynny (DCS, ang. differential cross sections) na rozpraszanie pozytonéw na
czasteczkach pirymidyny w fazie gazowej dla energii zderzen 3.0 eV. Wartosci obliczone przedstawia ciagla czarna
linia. Wartosci eksperymentalne uzyskane przez Palihawadana i wsp. [105] przedstawiaja czerwone romby. Rysunek z
publikacji Franz i Gianturco [H6].
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Podobnie jak dla czasteczki THF, réwniez i dla pirymidyny obliczono poprawke katowa dla
doswiadczalnych wartosci quasi-sprezystych przekrojow catkowych, wykorzystujac teoretyczne
wartosci DCS. Na rys. 12 przedstawiono poroéwnanie obliczonego catkowego przekroju quasi-
sprezystego wraz z poprawkami i wartosciami doswiadczalnymi (bez poprawek) uzyskanymi przez
grupe z Trento (Zecca i wsp. [104]) oraz dwoma zestawami danych doswiadczalnych grupy z ANU
(Palihawadana i wsp. [105]). Doswiadczalne wartosci przekrojow czynnych zawieraja wszystkie
niesprezyste kanaly rozproszen oprocz tworzenia pozytonium. Poprawione zestawy danych
eksperymentalnych i wyniki naszych obliczen pozostaja w dobrej zgodnosci. Z danych
zamieszczonych na rys. 12 wynika rowniez znaczenie poprawki katowej przy poréwnywaniu
danych doswiadczalnych uzyskanych przez rézne grupy badaczy. Bez uwzglednienia poprawki
katowej roznica miedzy warto$ciami doswiadczalnymi jest dos¢ duza (patrz pelne symbole na rys.
12). Na przykiad dla energii rzedu 2 eV dwie wartosci przekroju czynnego, uzyskane przez
Palihawadana i wsp.. réznia si¢ o 50 procent. Po zastosowaniu poprawki katowej wszystkie trzy
zestawy danych eksperymentalnych sa ze soba zgodne.
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Rysunek 12. Wartosci obliczone i doswiadczalne catkowych przekrojéw czynnych na rozpraszanie pozytonéw na
czasteczkach pirymidyny w fazie gazowej. Rezultaty obliczen przedstawia czarna ciagla linia. W analizie teoretycznej
zastosowano rozwiniecie fal parcjalnych az do wartosci |y, = 50. Wyniki zawieraja poprawke Borna w ustalonym
ukladzie odniesienia (SFF, ang. the space-fixed frame) oraz sumowanie po wszystkich rotacyjno-sprezystych i
niesprezystych kanatach rozproszen. Wyniki do$wiadczalne bez poprawki zostaly przedstawione na wykresie, jako
petne symbole. Poprawione wartosci doswiadczalne zostaly wyrazone, jako puste symbole (Zecca i wsp. [104]:

czerwone kolka, Palihawadana i wsp. [105]: niebieskie romby i zielone kwadraty). Rysunek z publikacji Franz i
Gianturco [H6].

4.2. Nisko energetyczne rozpraszanie pozytonow na czqsteczkach RNA i DNA w fazie
gazowej

Uzyskanie, zgodnych z wynikami doswiadczalnymi, wartosci obliczonych przekrojow czynnych na
rozpraszanie pozytonow. o niskich wartosciach energii, na modelowych czasteczkach zwiazkow
THF i pirymidyny sklonilo nas do przeprowadzenia badan teoretycznych nad rozpraszaniem
pozytondw na rzeczywistych nukleotydach RNA i DNA. Powstanie publikacji [H7] i [H8] byto
motywowane brakiem danych wartosci przekrojow czynnych na rozpraszanie pozytonéw na
czasteczkach tych zwigzkow. Dokonujac przegladu literatury w roku 2013, podczas pisania
publikacji [H7] dotyczacej rozpraszania pozytonoéw na czasteczkach uracylu, znalazlem zaledwie
jedng publikacj¢ dotyczaca rozpraszania pozytonéw na nukleotydach RNA i DNA. Byla to praca
eksperymentalna napisana przez Surdutovicha i wsp. [106] z grupy w Detroit dotyczaca zderzen
pozytondéw z nukleotydem RNA-uracylem. Zaledwie kilka tygodni po opublikowaniu pracy [H7],
zespot Andersona i wsp. [107] z grupy ANU opublikowal wyniki dotyczace rozpraszania




Jan Franz Autoreferat

pozytonéw na czasteczkach uracylu wraz z danymi eksperymentalnymi i wynikami obliczen
metoda [AM-SCAR.
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Rysunek13. Obliczone i doswiadczalne wartosci catkowych przekrojow czynnych na rozpraszanie pozytonéw na
czasteczkach uracylu w fazie gazowej. Obliczone wartosci przekrojow czynnych przedstawia czarna ciagla linia. Do
obliczen zastosowano rozwinigcie funkcji parcjalnych do wartosci |, = 40. Rezultaty analizy teoretycznej
uwzgledniajg poprawke Borna w ustalonym uktadzie wspolrzednych przestrzennych (SFF. ang. the space-fixed frame) i
sumowanie po wszystkich rotacyjno-sprezystych i niesprezystych kanalach rozproszef. Dla poréwnania na wykresie
przedstawiono wartosci caltkowych przekrojow czynnych na rozpraszanie pozytondw na czasteczkach pirymidyny
(publikacja [H6]) oznaczone niebieska linia przerywana. Wartosci doswiadczalne przekrojow czynnych na rozpraszanie
pozytonéw na czasteczkach uracylu uzyskane przez Surdutovicha i wsp. [106] zostaly przedstawione, jako czerwone
trojkaty. Dla poréwnania przedstawiono réwniez wyniki do$wiadczalne przekrojow czynnych na rozpraszanie
pozytondw na czasteczkach pirymidyny uzyskane przez Palihawadana i wsp. [105] (dane eksperymentalne: niebieskie
romby, dane z uwzgledniona poprawka na rozpraszanie pozytondéw do przodu, uzyskana z obliczen: biale romby z
niebieskim konturem). Rysunek z publikacji Franz i wsp. [H7].

Rys.13 przedstawia obliczone wartosci quasi-elastycznych przekrojow czynnych wraz z danymi
doswiadczalnymi uzyskanymi przez grupe badaczy z Detroit. Wyznaczone na podstawie obliczen
wartosci quasi-elastycznego przekroju czynnego zawieraja sprezyste, rotacyjne i oscylacyjne
niesprezyste kanaty rozproszen. Dane eksperymentalne stanowia wartosci catkowitych przekrojow
czynnych, ktore zawieraja wszystkie mozliwe kanaly rozproszen. Prezentowane na rys. 13 wartosci
przekrojow czynnych stanowia dane doswiadczalne bez poprawki katowej, ktora w odréznieniu od
wcezesniej prezentowanych danych doswiadczalnych dla THF i pirymidyny, nie zostala obliczona ze
wzgledu na brak danych o natgzeniu pol elektromagnetycznych w komorze rozproszeniowe;.
Roéznica pomigdzy obliczonymi przekrojami czynnymi, a danymi doswiadczalnymi to kilka rzedow
wielkosci. Przyblizong wartos¢ przekroju czynnego mozna uzyska¢ na podstawie poréwnania z
wartosciami uzyskanymi dla pirymidyny. Stad niektore dane dotyczace pirymidyny rowniez
przedstawiono na rys. 13. Rotacyjny, niesprezysty przekrdj czynny stanowi glowny wklad do
catkowitego przekroju w zakresie energetycznym ponizej 10 eV. Ten rozmiar przekrojow czynnych
skalowany jest w przyblizeniu do kwadratu momentu dipolowego czasteczki. Czasteczka
pirymidyny posiada moment dipolowy rzedu 2,32 D. Moment dipolowy czasteczki uracylu jest
rowny 4,34 D. Dlatego nalezy oczekiwac, ze przekrdj czynny uracylu powinien by¢ okoto 4 razy
wigkszy niz przekrdj czynny dla pirymidyny. Z tego powodu dane eksperymentalne wydaja sie byé
niedoszacowane w stosunku do rzeczywistych wartosci przekrojow czynnych. Wyniki badan
rozpraszania pozytonow na czasteczkach uracylu przeprowadzone przez grupe z ANU (Anderson i
wsp. [107]) zostaly opublikowane wkroétce po ukazaniu si¢ naszej pracy. Opublikowane rezultaty
pomiaréw mialy zblizone wartoéci do uzyskanych przez nas wynikéw z obliczen. W publikaciji
Andersona i wsp. [107] glowna niepewno$¢ pomiarowa wynika z trudnosci oszacowania
czgsciowego cisnienia uracylu w komorze gazowej. Anderson i wsp. rozwiazali ten problem
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posrednio skalujac dane doswiadczalne do ich wartosci wyznaczonych z obliczen metodg TAM-
SCAR. Dane uzyskane przez grupe z Detroit moga wykazywac podobny problem.

W publikacji [H8] zostaly przedstawione wyniki obliczen calkowitych przekrojéw czynnych oraz
przekrojow czynnych na przekaz pgdu na rozpraszanie pozytonéw na nukleotydach DNA: adeniny,
guaniny, tyminy i cytozyny dla energii zderzen o wartosciach ponizej 25 eV. Z wyjatkiem tyminy,
wszystkie nukleotydy wykazuja pewna liczbe statych tautomerdéw: 5 dla cytozyny, 6 dla adeniny i 9
dla guaniny.

W przypadku tautomeréw. ktore mozna znalez¢ w DNA, wykonano kwantowe obliczenia
dynamiczne w podobny sposéb do tych wykonanych dla THF, pirymidyny i uracylu. Uzyskane
wartosci catkowitych przekrojow czynnych i przekrojéw czynnych na przekaz pedu stanowia
krzywe gladkie bez cech rezonansowych. Wszystkie przekroje czynne moga by¢ przyblizone przez
pierwsze przyblizenie Borna. Wyrazenia na pierwszy przyblizony dipol Borna uzyte do poprawy
elementéw K-macierzy i przekrojow rozniczkowych, catkowych i uwzgledniajacych transfer
momentu pedu rotacyjnego sprezystego i niesprezystego rozpraszania, podano w dodatku
dotaczonym do publikacji [H8]. Wyrazenia te mozna stosowa¢ do asymetrycznych rotatorow takich
jak nukleotydy DNA. Przekroje czynne wszystkich tautomeréw oblicza si¢ w ramach pierwszego
przyblizenia Borna. W celu zwigkszenia uzytecznosci tych danych dla innych badaczy. wszystkie
parametry (momenty dipolowe, momenty bezwladnosci, wartosci wiasne rotacji itp.) zebrano w
tabeli zamieszczonej w pracy [H8]. Ponadto, w publikacji zawarto wyrazenia analityczne stuzace do
obliczenia poprawki katowej do uzyskiwanych eksperymentalnie wartosci przekrojow czynnych.

W publikacji [H13] przedstawiono schemat bazy danych zawierajacej obliczone wartosci
przekrojow czynnych na rozpraszanie pozytonow na bioczasteczkach.

5. Podsumowanie

W autoreferacie opisano 13 prac, ktérych tematyka dotyczy zjawiska rozpraszania pozytondw na
czasteczkach w fazie gazowej. Prezentowane wyniki badan zawieraja wyprowadzenia nowych
metod teoretycznych, opracowanie programéw obliczeniowych oraz ich zastosowanie do
przeprowadzenia obliczen przekrojow czynnych na rozpraszanie pozytonow w gazach, a takze
poréwnanie otrzymanych rezultatow z wartosciami doswiadczalnymi. Wigkszos¢ uzyskanych na
podstawie metod obliczeniowych warto$ci przekrojow czynnych stanowi najbardziej kompletng
baze danych sposrod dostepnych w literaturze zagadnienia. Osiem z prezentowanych w niniejszym
dokumencie publikacji jest cytowanych w przegladowym artykule Brungera i wsp. [21], ktory
przedstawia najbardziej aktualna kompilacje wartosci doswiadczalnych i teoretycznych przekrojow
czynnych na rozpraszanie pozytondéw na czasteczkach.
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6.1. Stany elektronowego wzbudzenia czgsteczek

Tematyka poruszana w publikacji [P2] dotyczy zagadnien analizowanych w mojej rozprawie
doktorskiej. W cytowanym artykule przedstawiamy wielokonfiguracyjna metode rachunku
zaburzen Mollera-Plesseta (MSMRMP2, ang. multi-state Mellera-Plesset second order pertubation
theory). Metoda polega na uogélnieniu teorii rachunku zaburzen drugiego rzedu Mollera-Plesseta
(MP2. ang. Mollera-Plesset second order pertubation theory) i pozwala na obliczanie czasteczek
otwartopowtokowych i stanéw wzbudzenia elektronowego.

Metoda MSMRMP2 stosowana do obliczen zawartych w publikacji [P2] zostala réwniez
wykorzystana w analizie teoretycznej przedstawionej w pracy [P1] do wyznaczania widma
elektronowego  7-hydroksychinoliny. Omoéwiono réwniez mozliwos¢ wystapienia  foto-
indukowanych reakcji transferu protonu.

W publikacji [P10] przedstawiono wyniki badan fotoindukowanych reakeji transferu protonu w
uwodnionej 6-hydroksychinolinie wewnatrz nano wngk beta-cyklodekstryny. W pracy omdéwiono
wyniki eksperymentalne uzyskane przez grupe Prof. D.-J. Janga z Uniwersytetu w Seulu i wyniki
teoretyczne uzyskane na podstawie obliczen z wykorzystaniem metody DFT zaleznej od czasu.

W publikacji [P12] zastosowano metode MSMRMP2 do badania fotodysocjacji utlenionej wody do
czasteczki wody i tlenu singletowego. Dyskutowany jest rowniez udzialu czasteczek utlenionej
wody, jako potencjalnego zrédta pojedynczych atoméw tlenu w troposferze. Motywacjg do
powstania tej pracy byla publikacja Rohrera i Berresheimera [108]. w ktorej autorzy opisuja
odkrycie silnej korelacji miedzy stezeniem pojedynczych atomow tlenu i grupami hydroksylowymi
w troposferze. Czynnikami hydroksylowymi sa wysoce skuteczne odczynniki utleniajace. Dlatego
tez rodniki hydroksylowe sa uwazane za s$rodki czyszczace w troposferze i chronig warstwe
ozonowa przed szkodliwymi gazami sladowymi (np. Weatherhead i Andersen [109]).

6.2. Oddzialywanie pozytonow i elektronow z czqsteczkami

W publikacji [P3] dyskutowana jest rola stanow zwiazanych pozytonu w wodorkach alkalicznych:
LiH, NaH, KH i RbH. W artykule przedstawiono krzywe potencjatéw i polozenia oscylacyjnych
pozioméw energetycznych dla zwiazanego kompleksu pozytonu i czynnikéw neutralnych. Na
podstawie danych obliczano wartosci czynnikow Francka-Condona dla pozytondw i powinowactwa
pozytonow. Wszystkie obliczenia dotyczace komplekséw z pozytonem i fragmentéw neutralnych
zostaly przeprowadzone za pomoca metody oddzialywan konfiguracyjnych dla uktadéw ztozonych.

W publikacjach [P16] i [P17] przedstawiono wyniki obliczen dipolowych stanow zwiazanych dla
elektronow i pozytonéw w pirymidynach oraz w pirymidynowych zasadach RNA (uracyl) i DNA
(cytozyna i tymina). Dipolowe stany zwiazane sa uwazane za stany powiazane asymptotycznym
potencjatem dipola, analogicznie do stanéow Rydberga. ktére sa zwigzane asymptotycznym
potencjatem kulombowskim. W artykule omodwiono mechanizm formowania sie stanow
dipolowych w wyniku zderzen elektronéw badz pozytonéw z czasteczkami przy bardzo malych
energiach zderzen rzedu kilku meV i mniejszych.

W publikacji [P4] przedstawiono wyniki obliczef wzbudzen oscylacyjnych czasteczki acetylenu w
wyniku zderzen z wiazka pozytonéw. W przeprowadzeniu obliczen uzyto metode silnego
sprz¢zenia modow oscylacyjnych (ang. the vibrational-close-coupling method) z wieloskladnikowa
metoda DFT. Zastosowana procedura byla zasadniczo taka sama jak ta uzyta w publikacji [H4],
gdzie znalazta zastosowanie do przeprowadzenia obliczen wzbudzen oscylacyjnych czasteczki CF,4
w wyniku oddziatywania z pozytonami i elektronami.

W publikacji [P11] przedstawiono poréwnanie kilku réznych modeli obliczeniowych do okreslenia
wplywu polaryzacji i korelacji na sprezyste zderzenia elektrondow i pozytonow z czasteczka
acetylenu. Jednym z celow tego artykutu jest wykazanie, ze kody komputerowe réznych grup
badawczych moga da¢ takie same wyniki numeryczne, jesli stosowane sa podobne modele
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rozpraszania. Stad publikacja ta dowodzi poprawnosci rezultatdw otrzymywanych z
poszczegolnych programoéw komputerowych.

6.3. Zalezna od czasu i czasowo-niezalezna dvnamika jgder

Publikacje [P5], [P6] i [P7] powstaly we wspolpracy z grupa prof. Horsta Koppela z Uniwersytetu
w Heidelbergu. W pracach przedstawiono rezultaty badan ultraszybkiej dynamiki kationorodnika
fluorobenzenu w procesie jonizacji indukowanej szerokim impulsem laserowym. Impuls laserowy
moze jonizowac czasteczki w taki sposob, ze kilka pierwszych stanow elektronowego wzbudzenia
kationu zostaje zapelnionych. Celem tego projektu bylo wykazanie, Zze bezpromienisty zanik
zachodzi na tyle szybko, ze nie moze byc¢ obserwowany doswiadczalnie.

Kwantowe symulacje dynamiczne zalezne od czasu zostaly przeprowadzone za pomoca bardzo
skutecznej, zaleznej od czasu wielokonfiguracyjnej metody Hartree (MCTDH, ang.
multiconfigurational time-dependent Hartee method). W publikacji [P5] wielofunkcyjne,
wielopunktowe oddzialywania oscylacyjne sa opisane przez liniowy model sprzezenia
oscylacyjnego (LVC, ang. linear vibronic coupling). W podreczniku [P7] zostata wprowadzona
poprawka poprzez wprowadzenie modelu kwadratowego sprz¢zenia oscylacyjnego (QVC, ang.
quadratic vibronic coupling). Wszystkie parametry modelowego Hamiltonianu sa obliczane ab
initio za pomocg metody sprzezonych klasterow (EOMCC, ang. equation-of-motion coupled-
claster). Uwzglednienie czlonow kwadratowych w modelu QVC okazuje si¢ kluczowe dla
przeprowadzenia symulacji bezpromienistego mechanizmu relaksacji, ktory zachodzi w czasie
rzedu pikosekund. Ponadto przeprowadzono symulacje widma fotoelektronowego (PE, ang. Photo-
electron) i fotoindukowanego widma Rydberga (PIRI, ang. photoinduced Rydberg ionization) oraz
widma MATI (MATI, ang. mass analyzed threshold ionization). Dokladno$¢ przeprowadzonych
symulacji widm wykazuje poprawe w modelu QVC. W publikacji [P6] dyskutowane sa réznice
pomigdzy rodnikami kationowymi benzenu i fluorobenzenu.

Prace [P14] i [P15] powstaly we wspolpracy z grupa prof. Gunnara Nymana z Uniwersytetu w
Géteborgu. Obliczone zostaly stale szybkosci reakcji promienistego wigzania atoméw w celu
utworzenia czasteczek dwuatomowych. Wyznaczone stale szybkosci reakcji sa wazne przy
modelowaniu astrochemicznym w celu zrozumienia tworzenia si¢ czasteczek w rejonach
powstawania gwiazd. Poniewaz szybkos¢ reakcji jest bardzo mala, nie moze by¢ zmierzona
eksperymentalnie i musi by¢ uzyskiwana teoretycznie. W tym celu zostaly opracowane proste,
niezalezne od czasu, metody obliczeniowe stalych szybkosci reakeji.
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[1I. Inna dziatalno$¢
A. Dziatalnos$¢ dydaktyczna

Doswiadczenie w pracy nauczyciela akademickiego zdobylem pracujac na uczelniach wyzszych w
Niemczech. Wielkiej Brytanii oraz Polsce. Szczegotowo, dzialalnos¢ dydaktyczno-organizacyjna
przedstawiona zostata w dofaczonym do wniosku wykazie osiagniec.

Za prace dydaktyczna zostalem wyrozniony w 2017 roku zespolowa nagrodg Rektora Politechniki
Gdanskiej I stopnia. Nagrode otrzymalem wspdlnie z dr hab. J. Guthmullerem za stworzenie kursu
w jezyku angielskim pt. Computational chemistry. Kurs zawieral wyklady, seminarium oraz
laboratorium komputerowe. Na potrzeby kursu zostaly przygotowane materialy do wykladow i
éwiczen oraz moduly zdalnego nauczania, ktére umieszczono na platformie Moodle. Wyktady
przedstawiaja przeglad metod teoretycznych i algorytméw komputerowych stosowanych w chemii
kwantowej. Na zajeciach w laboratorium komputerowym. studenci majg mozliwos¢ zdobycia
doswiadczenia w postugiwaniu sie pakietem obliczeniowym Orca. Ucza si¢ rowniez analizy
otrzymywanych wynikéw, ktora odbywa si¢ poprzez ich poréwnanie z wartosciami zebranymi w
bazach danych. takich jak te wyszczegdlnione przez National Institue of Standards and Technology
(NIST) np. NIST Chemistry Webbook, czy tez The Computational Chemistry Comparison and
Benchmark Data Base (CCCBDB). Oprogramowanie komputerowe wykorzystywane podczas zajeé
jest instalowane przez studentéw na komputerach w laboratorium studenckim. Ponadto zachgcamy
studentéw do instalowania oprogramowania obliczeniowego na wiasnych komputerach, tak, aby
mogli uzyskaé pelna niezaleznos¢. Kurs zostal oceniony bardzo dobrze w ankietach studenckich.

Do prowadzonych przeze mnie na Politechnice Gdanskiej kursow z programowania dla studentow
kierunku fizyka techniczna specjalno$¢ informatyka stosowana, przygotowalem komplet
materialéw dydaktycznych w formie elektronicznej, ktore zostaly zamieszczone na platformie
Moodle. Materialy zawieraja min. odnos$niki do stron internetowych oraz ¢wiczenia wraz z
rozwiazaniami. W sumie dla wszystkich kurséw, ktére prowadze przygotowalem w ramach
éwiczen, kilkaset matych programéw komputerowych. Ponadto materialy zamieszczone na
platformie Moodle zawieraja, krétkie quizy oraz zadania dla studentow, ktdre sprawdzaja ich
postepy W nauce, dajac szybka informacj¢ zwrotna. Kilka wybranych zagadnien zostalo
przygotowanych w formie kompletnych modutéw do zdalnego nauczania. Format zdalnego
nauczania zajec laboratoryjnych pozwala studentom uczestniczy¢ w zajeciach nawet wowczas, gdy
lacza studiowanie z praca w pelnym badz niepelnym wymiarze godzin. Materialy dydaktyczne
zamieszczone na platformie Moodle ciesza si¢ wsréd uczestnikow Kkursu szczegdlnym
zainteresowaniem.

Oprocz pracy w charakterze nauczyciela akademickiego. przez okres 18 miesigey bylem
zatrudniony, jako nauczyciel fizyki, chemii, nauk przyrodniczych oraz matematyki i informatyki w
szkole $redniej dla dzieci w wieku 11 - 18 lat w Niemczech. Proces nauczania. ktory realizowatem
odbywalt sie zgodnie z zasada nauczanie poprzez doswiadczenie. Nauczanie przedmiotéw odbywato
sie, zatem poprzez przeprowadzanie z dzie¢mi wielu doswiadczen, ktére byly wykonywane przez
uczniéw indywidualnie badz w grupach. Srodki finansowe potrzebne na utrzymanie szkolnego
zaplecza laboratoryjnego uzyskiwalem w ramach dotacji od firm chemicznych Evonik i BASF.
Ponadto, w czasie tej pracy. zalozylem kolo miodych wynalazcow, w ktérym uczniowie mogli
rozwija¢ swoj talent poprzez realizacje wiasnych projektow.

B. Dziatalno$¢ organizacyjna

Obecnie jestem podwykonawca projektu o numerze 2014/15/D/ST2/02358 finansowanego przez
Narodowe Centrum Nauki pt. Rozpraszanie nisko-energetycznych elektronéw i pozytonéw na
atomach i molekutach — eksperyment i teoria. Kierownikiem projektu jest dr hab. K. Fedus z
Uniwersytetu Mikotaja Kopernika w Toruniu.
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W przesztosci kierowalem kilkoma projektami obliczeniowymi. Obecnie zarzadzam dwoma
grantami komputerowymi we Wroclawskim Centrum Sieciowo-Komputerowym (WCSK) oraz
Trojmiejskiej Akademickiej Sieci Komputerowej (TASK).

Aktywnie uczestniczylem w kilku europejskich projektach European COST Actions. Otrzymalem
dofinansowanie na wykonanie krotkich projektéw naukowych (STSMs) w ramach COST Actions
-~Our Astrochemical History”, XLIC (XUV/X-ray Light and Fast lons for Ultrafast Chemistry),
Nano-IBCT (Nanoscale Insights into Ion Beam Cancer Therapy), ECCL (Electron Controlled
Chemical Lithography) oraz EIPAM (Electron Induced Processing at the Molecular Level).
Uczestniczac w projekcie ECCL bylem czfonkiem komitetu zarzadzajacego projektem. Obecnie
jestem cztonkiem grupy proponentéw zglaszajacych nowy projekt w ramach akcji COST pt. EDICS
(Energy Deposition In Complex Biomolecular Systems).

W ciggu ostatnich kilku lat bylem czlonkiem komitetéw organizacyjnych miedzynarodowych
konferencji naukowych oraz pracowatem, jako recenzent dla kilku miedzynarodowych czasopism
naukowych. Pelna lista mojej dziatalnosci organizacyjnej zostala przedstawiona w dolaczonym do
wniosku wykazie osiagnigc.




