Matyus Edit: Alaguteffektus a kémidban

Eléadasom elsé felében egy tobb évtizeden at keresett egyszer(i karbén, a transz-

hidroximetilén molekula (t-HCOH) el84llitasardl, azonositdsardl és jellemzésérdl fo-

gok beszélni. A molekula egy érdekes tulajdonsdga, hogy nemesgdz matrixokban o

Energy

10-20 K homérsékleten korulbeltul két Sras felezési idovel formaldehiddé alakul at,

amelytél az elméleti szdmitdsok alapjan egy kozel 30 kcal/mol magassigi ener- Hmemy.ene

giagat valasztja el. Ezt a klasszikus mechanika alapjan nem vért atrendezédést o o
alaguteffektussal, azaz az atommagokra vonatkozé kvantummechanikai effektusok-

kal magyardztuk. Hasonlé alapon értelmezhetd, hogy az emlitett kisérleti koriilmények mellett a --HCOD
molekula esetén dtrendez6dés nem tapasztalhatd. Az el6adds masodik felében a transz-hidroximetilén mo-
lekula dtrendezédésének egyszeriibb, de kvalitative jél miikodo elméleti modelljeit ismertetem. Végezetdl,
ezen egyszerli modellek kiterjesztéseként, roviden beszélek az atommagok mozgasanak pontos kvantum-

mechanikai leirasarél molekularezgések és reakcidk esetén.
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