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Polaritonok a kémia szolgalataban

Mikroszképikus méretli Uregrezonatorba zart molekuldk a rezonator elektromagneses
modusaival igen er6sen tudnak csatolni a fény kvantalt természete miatt, ami kilonleges,
ugynevezett polariton allapotok kialakuldsdhoz vezet. Ez gyakorlatilag azt jelenti, hogy az
Uregrezonator elektromos terének kulénbdz6 kvantumallapotai keverednek a molekula
kilénb6z6 sajatallapotaival, és mar nem beszélhetink kilon anyagrél és kulon fényrél, csak
ezek hibrid keverékérél. Ezek a rendszerek érdekes és gyakorlati alkalmazasokra alkalmas
tulajdonsagokat mutatnak, példaul a hibrid allapotokon keresztll rendkivali mértékben
befolyasolhaté az abban résztvevé molekuldk kémiai reaktivitdsa. A kvantumkémiai és
kvantumoptikai modszerekre épitdé elméleti kutatas céljai: (1) vizsgalni polaritonallapotok
létrejottének a molekulak particios figgvényére, termokémiai tulajdonsagaira tett hatasat; (2)
rendszerek polariton allapotainak esetében a rezonatortér altal kdzvetitett indirekt kdlcsdnhatat
vizsgalata; (4) disszipativ folyamatok hatasanak feltérképezése, stb.

Polaritons in the service of chemistry

Molecules confined in microscopic optical or plasmonic cavities can strongly interact with the
quantized cavity mode, forming so-called polaritonic states, in which the eigenstates of matter
and light are coherently mixed. These hybrid light-matter states can show promising features
with potential applications in chemistry, for example, the formation of polaritons can influence
molecular structure and chemical reactivity. The aim of this theoretical research project is to use
the tools of quantum chemistry and quantum optics to investigate (1) how the formation of
polaritons change molecular partition function and thermochemical properties, (2) the
spectroscopic properties of polaritonic states, (3) the effects of cavity-mediated indirect coupling
between different molecules contributing to collective polaritonic states, (4) the role of cavity loss
and dissipative processes, etc.
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