
Mátyus Edit: Alagúteffektus a kémiában

Előadásom első felében egy több évtizeden át keresett egyszerű karbén, a transz-

hidroximetilén molekula (t-HCOH) előálĺıtásáról, azonośıtásáról és jellemzéséről fo-

gok beszélni. A molekula egy érdekes tulajdonsága, hogy nemesgáz mátrixokban

10–20 K hőmérsékleten körülbelül két órás felezési idővel formaldehiddé alakul át,

amelytől az elméleti száḿıtások alapján egy közel 30 kcal/mol magasságú ener-

giagát választja el. Ezt a klasszikus mechanika alapján nem várt átrendeződést

alagúteffektussal, azaz az atommagokra vonatkozó kvantummechanikai effektusok-

kal magyaráztuk. Hasonló alapon értelmezhető, hogy az emĺıtett ḱısérleti körülmények mellett a t-HCOD

molekula esetén átrendeződés nem tapasztalható. Az előadás második felében a transz-hidroximetilén mo-

lekula átrendeződésének egyszerűbb, de kvalitat́ıve jól működő elméleti modelljeit ismertetem. Végezetül,

ezen egyszerű modellek kiterjesztéseként, röviden beszélek az atommagok mozgásának pontos kvantum-

mechanikai léırásáról molekularezgések és reakciók esetén.
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