
Molekuláris dinamika: kísérleti 
potenciálfelületek 
 

A potenciálokról 
 
 - kísérleti és elméleti meghatározási módszerek 
 
 - kísérleti:  
 
 - spektroszkópiai módszerek (potenciál gödör 

környékér�l adunk infót! Kiterjesztés: emisszió 
disszociatív gerjesztett állapotból) 

   - molekulanyaláb kísérletek 
 

- elméleti: kvantumkémiai számítások 
 

 Kísérleti megfontolások: 
 
  - kezdetben: ütközési hatáskeresztmetszet sebesség függése 

alapján → taszító rész vizsgálata (magas energiák – 
nemesgázokra, inert molekulákra) 

 
  - kés�bb: kis energiájú ütközések → vonzó rész 
 

- legtöbb információ → szögeloszlás vizsgálata (I(Θ)-Θ fv.) 
 

   



Példák  
 
 -Atom-atom ütközés 
 

Nemesgáz potenciálok: 
 

  

 



 
Megfelel� állapotok tételének illusztrációja 
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gázok azonos redukált 
nyomást fejtenek ki, ha a 
redukált tf. és redukált T 
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Második viriál tényez� 
h�mérsékletfüggése 
szinte azonos rájuk! 
(redukált alakjában!) 

 
 
 



 
- atom – gerjesztett atom ütközés  
 
  → elektronfelh� mérete He-He He-He*, He-Li σ(v) 

méréséb�l 
 

- molekula – atom ütközés:  
 
  → már a bels� struktúrát is figyelembe kell venni. 

    → próbálkozások: potenciál felírható: r-függ� és γ-függ� 
(orientáció) rész szorzat 

 

 
 

 → rugalmas és reaktív ütközések közti átmenet: 
rugalmatlan ütközések → energiamegmaradás → 
bels� szabadsági fokra jut! 

 
    → csatolás kell, hogy legyen R és r között  (R: relatív 

koordináta, r: bels� koordináta, lehet rotációt leíró 
szög is!) 

 
   → Csatolás: R változásával r-ben jöjjön létre változás, 

er� hat r-re R mozgása által � Azaz van egy olyan 



potenciál ami R-t�l és r-t�l is függ V(R, r) � Pld. R 
függ�, γ függ� részekben kifejtett potenciálok – 
A+BC ütközésre! 

 

 
   
      
 


