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Ln=36,3 A), a rdcspontok szdménak (N=M3) és a potencidl levagasi tavolsaganak (r.yof)
fiiggvényében.
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3. tablazat. Egyensilyi, gerjesztett allapotd, vizben és metanolban szolvatalt elektron
elektrondtmenetére vonatkozé energiakiillonbségek és csatoldsi matrixelemek atlagai, valamint
azok fluktudci6i. A q alsé index a harmonikus kozelitésben kvantdlt mennyiségeket jeloli.
Minden mennyiség fs mértékegységben van megadva.
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V-17. abra. Metanolban szolvatédlt elektron sajatenergidinak idébeli véltozasa (alterndlé
folytonos és szaggatott gorbék) egy tipikus fotogerjesztési trajektéria mentén. A betoltott
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V-32. abra. A gerjesztett allapotd, vizben (fels dbra) és metanolban (alsé dbra) szolvatalt
elektron energiakiilonbség autokorrelacids fiiggvénye.
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V-33. abra. A gerjesztett allapotd, vizben (felsé abra) és metanolban (alsé dbra) szolvatalt
elektron csatoldsi matrixeleme autokorrelacios fiiggvényének spektrélis stirlisége.
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V-34. abra. Egyensilyi, gerjesztett allapotd, vizben (felsd dbra) és metanolban (alsé abra)
szolvatdlt elektron elektrondtmenetére vonatkozé klasszikus reaktiv fluxus. Numerikus
integrilds eredménye (korok) és az (V/20) egyenlettel kozelitett fiiggvény (folytonos gorbe).

137

V-35. abra. Kvantum reaktiv fluxus korrelaciés fiiggvény vizre (felsé abra) és metanolra
(als6 dbra). A numerikus integrdlds eredménye (a (IV/37) egyenlet szerint, folytonos gorbe),
az (V/21) egyenlet kozelitései szerint szdmolt fiiggvény (szaggatott gorbe) €s a klasszikus
eredmény (pont-vonal gorbe).

139

V-36. abra. Vizre (fels6 abra) és metanolra (alsé abra) vonatkozé frekvenciafiiggd atmeneti
sebességek. A folytonos gorbe a harmonikus kozelités kvantalt eredményeit illusztrdlja, mig a
vonal-pont gorbe a standard kvantdldsi séma hozzdjaruldsait mutatja ((IV/35)-(IV/37)
egyenletek). A szaggatott gorbe az (V/30) egyenlet Gauss-tipusu ablakfiiggvénye.

144

V-37. abra. Egyensilyi, gerjesztett dllapotd hidratlt elektron P(Q) energiakiilonbség
val6szinliségi eloszldsa (felsd dbra folytonos vonal), kozelitése Gauss-fiiggvénnyel (felsd
dbra, szaggatott vonal) és V 4tlaga adott Q energiakiilonbség mellett.
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V-38. abra. Egyensulyi, gerjesztett allapotd hidratalt elektron élettartama az &tlagos
energiakiilonbség fiiggvényében: klasszikus eset (folytonos gorbe), standard kvantéldsi séma
(szaggatott gorbe), harmonikus kvantdldsi séma (pontozott gérbe) és harmonikus kvantéldsi
séma az 5500 cm™ feletti hozzdjarulds elhagydsdval (pont-vonal gorbe).
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VI-1. abra. Vizklaszter anionok legkiils6 elektronjanak vazlatos elektroneloszlasa feliileti és
belso (hidratélt elektronnak megfeleld) dllapotban.
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VI-2. abra. Vizklaszter anionok jellemz6 geometriai paramétereinek (r. folytonos gorbe, r.
szaggatott gorbe, R pontozott gorbe) iddbeli evolicidja belso (I) és feliileti dllapotokban (S).

157

VI-3. abra. Vizklaszter anionok dltal stabilizélt elektron alap- és elsd harom gerjesztett
allapota energidjdnak iddbeli evolucidja.

158

VI-4. abra. Az n=45 vizklaszter anion feliiletén lokalizalédott elektron alap- és els6
gerjesztett allapotdnak illusztracidja az elektron tartézkodasi valdszintiségének 80 %-at
tartalmaz6 elektronsiirliségi izofeliilettel.

159

VI-5. abra. A (H,0)
nomindlis hémérsékleten. A nyil a hidratalt elektron szimulalt spektrumdnak maximumat jelzi
298 K-en.

vizklaszter anionok abszorpcids spektrumai hdrom kiilonb6z6

n

160

VI-6. abra. Feliileti elektronallapoti (HZO); vizklaszter anionok dip6lusmomentuma harom

kiilonb6z6 nominalis homérsékleten (m: 300 K, A: 200 K, ¥: 100 K).

162

VI-7. abra. Belso elektrondllapotd (HZO); (n=200) vizklaszter anionok elektron-hidrogén
(folytonos gorbe) és elektron-oxigén (szaggatott gorbe) nem-normdlt parkorreldcids
fliggvényei harom homérsékleten.
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VI-8. abra. (HZO); vizklaszter anionok abszorpcids spektrumainak maximuméhoz tartoz6
energiaértékek (felso dbra) és a VDE értékek (alsé dbra) negativja. A tele korok a feliileti
allapotokra vonatkozd kiilonb6zé homérsékletekre vonatkozé adatok 4tlagai, mig a belsd
allapotokra vonatkozé Osszes eredményt feltiintettiik (O: 300 K, A: 200 K, V: 100 K). A
szamolt adatokra illesztett folytonos egyenes mellett, a kisérleti adatokra illesztett szaggatott
egyeneseket is feltiintettiik. A tombfazisd hidratalt elektronra vonatkoz6 szimuldlt adatokat a
telt csillag jelzi n™'° =0 értéknél.
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VI-9. abra. Az extra elektron inerciasugara és kinetikus energidja (HZO) vizklaszter

anionokban harom szimuldciés homérsékleten (0: 300 K, A: 200 K, V: 100 K). A telt
szimbolumok a feliileti 4llapotokat, az iires szimbolumok a belsé allapotokat jelolik. A

szaggatott vonal a hidratalt elektron szimuldlt inerciasugarat és kinetikus energidjat mutatja
298 K-en.
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VI-10. abra. Az n=20 (szaggatott-pontozott gorbe), 45 (pontozott gorbe), 104 (szaggatott
gorbe) és 500 (folytonos gorbe) vizmolekuldbdl all6 semleges klaszterhez kotott extra

elektron alapallapoti energidjanak eloszlasa 7=200 K és 300 K homérsékleten.
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VI-11. abra. Semleges klaszterekhez kotott extra elektron atlagos alapallapoti energidja (m:
300 K, A: 200 K).
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VI-12. abra. Semleges klaszterekhez kotott extra elektron atlagos inerciasugara (m: 300 K,
A : 200 K).
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VI-13. abra. A semleges klaszterekhez kot6dé extra elektron alapallapotdnak energidja és
inerciasugara kozotti korrelacié 200 K és 300 K homérsékleten.

175

VI-14. abra. A vizsgalt semleges klaszterekhez kotddo extra elektron atlagos alapallapoti
energidja az inerciasugar négyzet dtlaga inverzének fliggvényében. (m: 300 K, A: 200 K).

176

VI-15. abra. Kiilonboz6 méretli semleges vizklaszterekhez kapcsolédé extra elektron
alapallapotdnak  4tlagos  energidja a  semleges  klaszter  pillanatnyi  atlagos
dipélusmomentuménak fiiggvényében 300 K hdmérsékleten.

177

VI-16. abra. A klaszter pillanatnyi dip6lusmomentum vektora orientdcidjanak eloszldsa az
extra elektronhoz viszonyitva n=20 (szaggatott-pontozott gorbe), 45 (pontozott gorbe), 104
(szaggatott gorbe) és 500 (folytonos gorbe) vizmolekulabdl 4ll6 semleges klaszterre 300 K
homérsékleten.
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VI-17. abra. Az E\-E, energiakiilonbség eloszldsi gorbéje a teljesen relaxdlt anionban
(szaggatott gorbe) €s az iitkozés pillanatdban formalédé anionban (folytonos gorbe) az n=104,
7= 300 K esetre.

179

VII-1. abra. Az n=45, T=100 K (fels6 abra) és az n=45, T=300 K (als6 dbra) vizklaszter
anionok szabadenergia-profilja.
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VII-2. dbra. Az n=200, T=300 K vizklaszter anion szabadenergia-profilja.
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