
Kémiai dinamika, kémiai reakciók 
 
- Eddig túlnyomórészt 2 test ütközési közelítés 
 
- Most többatomos rendszerek dinamikája következik (kémiai 
reakciókban minimum 3 atom szerepel) 
 
Nézzük az energetika szerepét néhány reakció példáján keresztül.  
Mi minden változhat? 
 
 

a) energia leadás – exoergikus reakcióknál 
 

  Cl + K2 → K* + KCl elektronikusan gerjesztett termék 
 
  O + CS → S + CO† vibrotációs gerjesztés (infravörös 

kemilumineszcencia) 
 
  CH3 + CF3 → CH3CF3

† Kémiai aktiválás → 
  CH3CF3

† → CH2CF2 + HF† az els� reakcióban felszabaduló 
energia adódik le gerjesztett HF 
formájában. 

 
    

 
fotoelimináció fizikai aktiválás után → 
vibrációsan gerjesztett állapot 
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 b) energia elnyelés → potenciál gáttal rendelkez� reakciók 
szelektívek (ez azt jelenti, hogy fontos az, 
hogy honnan jön az energia!) 

 
  pl. transzlációs energiát lehet egy reakcióban a reakció 

lejátszásához felhasználni. 
 
    Xe + CsCl → Xe + Cs+ + Cl- ütközés által indukált 

disszociáció 
    CH3Cl + Hg* → HgCl + CH3 elektronikusan gerjesztett 

Hg-val megy a reakció 
     
    Gerjesztett O2 → sztereospecifikusan addícionálódik dupla 

kötésre: 

 
 
Összefoglalva:  
 
Mivel a kémiai reakciókban már a bels� mozgási állapotok 
(módusok), sztérikus faktorok szerepét is figyelembe akarjuk venni, 
akkor a reaktánsok molekuláris karakterét is figyelembe kell venni! 
 
Szükséges: 
 
1) id�függ� Schrödinger-egyenlet megoldása, közelítései 
2) általánosítani kell a potenciál fogalmát 
3) ütközési trajektóriák számítási módjait kell kidolgozni 
 
 
Vázlatos példák következnek! 
 

C C
H

F OEt

EtO

C C

O O

H OEt

EtO H
+ O2*


