Attoseconds in physics, chemistry and biology: new quantum chemical tools for the
interpretation of time-resolved experiments

Streszczenie projektu

W 1999 roku, Ahmet Zewail otrzymal Nagrode Nobla w dziedzinie Chemii za prace w
dziedziniefemtochemii, tzn. rozwoju technik, przy uzyciu ktorych mozliwe jest wykonanie
"zdjec¢" reakeji chemicznych w skali femtosekund, czyli jednej tysiecznej jednej milionowej
jednej milionowej czeéci sekundy. W XXI wieku marzeniem naukowcow jest obserwacja
zlozonej dynamiki kwantowej w skalach nizszych niz femtosekundowa i nanometrowa w
ukladach fizycznych, chemicznych czy biologicznych. W nauce attosekundowej ultrakrotkie
impulsy laserowe oddzialywuja na materie tworzac jeszcze krotsze, attosekundowe (czyli
tysiackrotnie krotsze od femtosekundowych) impulsy promieniowania nadfioletowego lub
rentgenowskiego, oraz elektrony obdarzone zadziwiajagco wysoka energia kinetyczng.
Attosekundowe impulsy promieniowania nadfioletowego i rentgenowskiego moga by¢
wykorzystane do badania dynamiki atoméw, molekul, cial stalych, dwuwymiarowych
powierzchni, takich jak grafen, bioczasteczek, biokompleksow itp.

Nasza propozycja tematyki badawczej stanowi cze$¢ duzego miedzynarodowego projektu
skupiajgcego sie na rozwijaniu teorii i eksperymentéw w celu zrozumienia istoty fizyki
grajacej role w wyzej wymienionych procesach, w szczeg6lnosci w kontekscie efektow
wielocialowych, ktore byly dotychczas zaniedbywane w standardowych modelach. Naszym
glownym celem jest zrealizowanie marzenia: zaobserwowanie zlozonej dynamiki
kwantowej w skalach nizszych niz femtosekundowa i nanometrowa. Pozwoli to na
zrozumienie niezliczonych zjawisk grajacych kluczowa role w procesach chemicznych, bio-
fotonicznych czy biologicznych. Prof. Francesca Calegari, beneficjantka grantu ERC
»Steering attosecond electron dynamics in biomolecules with UV-XUV LIGHT pulses”, jest
liderem dzialu nauki attosekundowej w hamburskim instytucie synchrotronowym DESY i
bedzie kierowa¢ cze$cia eksperymentalng projektu. Gléwne cele tej cze$ci obejmuja rozwoj
metod spektroskopii czasowo-zaleznej pozwalajacych na badania i kontrole dynamiki
elektronowej w molekulach o znaczeniu biologicznym. Prof. Robert Moszynski, beneficjent
grantu SYMFONIA ,Attosekundy w biologii, chemii i fizyce: nowe eksperymentalne i
teoretyczne oblicze” bedzie natomiast kierowal rozwojem zaplecza teoretycznego projektu,
stuzacego do analizy, interpretacji oraz ekstrapolacji danych pochodzacych z
eksperymentow.

Podstawowym zadaniem doktoranta bedzie opracowanie czasowo-zaleznej teorii
sprzezonych klasteréw (TDCC) z niezaleznym od czasu stanem odniesienia. Do badania
zlozonych ukladow biologicznych w rezimie czasowo-zaleznym niezbedne jest rozwigzanie
w sposOb numeryczny wielowymiarowego rownania Schrodingera zaleznego od czasu
(TDSE). Planujemy rozwiniecie teorii TDCC, ktora prowadzi do uzyskania funkcji falowej
ukladu w postaci zaleznej od czasu, natomiast obserwable (wlasciwo$ci molekularne) sa
obliczane jako warto$ci oczekiwane odpowiednich operatoréow. Zamierzamy skupi¢ sie



przede wszystkim na podejéciu Jeziorskiego-Moszynskiego, ktére odniosto sukcesy w
niezaleznej od czasu teorii CC, i wprowadzi¢ do niego propagacje ukladu w czasie. Pozwoli
to m.in. na opis teoretyczny generacji wyzszych harmonik, ktéra jest jednym z
podstawowych zjawisk majacych miejsce w eksperymentach attosekundowych.

Odpowiedni poziom zaawansowania teoretycznego ma dwojakie znaczenie dla przebiegu
calego projektu: po pierwsze wyniki eksperymentalne dla niewielkich ukladow pozwola na
odpowiednie skalibrowanie metod obliczeniowych, ktére ze wzgledu na innowacyjno$c
badan nie s jeszcze wystarczajaco rozwiniete, a po drugie kiedy metody obliczeniowe beda
gotowe, pozwola na planowanie i przewidywanie wynikéw kolejnych eksperymentow.
Projekt ma wybitnie interdyscyplinarny charakter, opiera sie na wspolpracy specjalistow z
zakresu chemii, biologii, fizyki i dziedzin pokrewnych. Proponowane badania beda mialy
nieoceniony wplyw na zrozumienie podstaw fizycznych réznych proceséw wywolywanych
Swiatlem majacych miejsce z zlozonych strukturach biologicznych oraz na mozliwosci
zastosowania tych proceséw w fotochemii i elektronice kwantowe;j.
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