
Makroszkopikus kinetika mikroszkopikus 
dinamikája 1. 
 
Célok: 
 
1) a termális sebességi állandó (k(T)) levezetése a részletes 

hatáskeresztmetszetekb�l 
2) id�tükrözés szimmetriájának felhasználásával bármely potenciálra 

érvényes összefüggések (dinamikai összefüggések) levezetése 
3) annak illusztrálása, hogy az er�sebben átlagolt mennyiségek 

könnyebben megkaphatók, mint a részletesebb mennyiségek (k(T) 
vs. σR). 

 
Állapot – állapot sebességi állandók 
 
Mai kísérleti technikák célja:  
 

specifikus kiindulási állapot 
� 
� reakció (változás)  
� 

termék eloszlás vizsgálata  
 
Végs� cél: specifikus kiindulási kvantum 
állapotból, specifikus termék állapotba juttatás 
egy „élesen” definiált üzközési sebességnél → 
ez a teljesen lecsupaszított elemi dinamika. 

 
a) Elemi dinamikai kísérlet  → termékek összegy�jtése → a szórási 

szög szerinti integrálás → )( fiR →σ : állapot-állapot reaktív 
hatáskeresztmetszet 

 
b) i → f specifikus átmenet, de átlagolni kell a relatív sebesség 

eloszlásra (a sebesség Maxwell-féle termális eloszlását tételezzük 
fel adott T-n a transzlációs mozgásra) 
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c) korábbról ismerjük az állapot-állapot sebességi állandót: 
 

 >σ=< RvTk )(  
   � ugyanígy 

>→=<→ )(),( fivTfik Rσ  ),( Tfik → : állapot – állapot 
sebességi állandó 

   � 
  	 →=→ vdfivvfTfik R )()(),( σ  
 
  dvvdvd ⋅= ˆ2v  
   vd ˆ : v irányába es� térszög, ami 4�-re integrálódik 
   vdv ˆ2 : felület 
   dvvdv ⋅ˆ2 : térfogat a sebességtéren 
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    a térszög kiintegrálása után 
 

Kell: 
2

2v
ET

µ=  relatív kinetikus energia (mikor a részecskék 

távol vannak!!!) 
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Két hasznos alak 
 

a) 
µ2

22k
ET

�=  segítségével, ahol k a hullámszám 
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 ezt kés�bb használjuk. (kif jelölés csak azért, hogy tudjuk, 
hogy hullámszám! Vigyázat: háromféle k-nk van!) 

 

b) �
�

�
�
�

�⋅→⋅�
�

�
�
�

�−⋅�
�

�
�
�

�⋅��
�

�
��
�

�=→ 	
∞

Tk

E
dfi

Tk

E

Tk

EkT
Tfik T

R
TT

~)(~exp~
8

),(
0

2/1

σ
πµ

 

a dimenziómentes 
kT
ET  lesz a változónk… 
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! (gázok kinetikus elméletb�l pl.) 

- k dimenziója: [ ] [ ] [ ]
id�
tf.=σ⋅><= Rvk  

- >σ<⋅>≠<	⋅>>=<σ=< Rvvvk ...  
 
Példa: energiagáttal rendelkez� reakciók 
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d 02 1  ha ET ≥ E0, egyébként 0. 

- ezt az összefüggést kvalitatív módon vezettük be korábban 
amikor σR - ET függését vizsgáltuk energiagáttal rendelkez� 
reakciókra! 

 
Emlékeztet�: 
 

	 π=σ
max
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  bmax az az ütközési paraméter ami még reakcióra vezet. 
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  E0 = V(d), ahol d az a távolság, ahol V(d) a legmagasabb. 
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bET : centrifugális taszítás 



  
- tételezzük fel, hogy σR független i-t�l, f-t�l! 
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  standard ütközési elmélet eredménye!!! 
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 A = πd2<v> ~ T1/2  
     - de ez nem jó! (tapasztalat gyakran nem 

igazolja!) 
       - nincs pl. sztérikus tényez�! 
       - σR függ i-t�l, f-t�l! 
       - σR nem csak ET-t�l függ (rotációtól is) 
 
  


