
  

Debreceni Egyetem Informatikai Kar
Információ Technológia Tanszék

Nemadiabatikus tulajdonságok vizsgálata: potenciális 
molekuláris kapcsolók

Csehi András
III. PhD

Témavezető:
Dr. Halász Gábor



  

Mivel foglalkozunk?

Fizika

Elméleti Fizika

Elméleti Molekulafizika

- Elektronszerkezet
- Magdinamika

Eszközök:
- Matematika
- Kvantummechanika
- (Szuper)számítógép

Molekuláris Kapcsolók



  

Molekulák kvantummechanikai vizsgálata

Born-Oppenheimer (adiabatikus) közelítés:
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Elektronmozgás:

Magmozgás:



  

Ahol:

Nemadiabatikus közelítés:
– ha az elektronállapotok közel kerülnek egymáshoz, közöttük a 
csatolás jelentőssé válik
– elfajulás esetén a csatolás végtelen (F

ij
 → ∞)

– ekkor a magok és az elektronok mozgása nem választható szét, 
a BO közelítés érvényét veszti



  

Degenerált állapotok

●  N atom  →  (3N-6) belső szabadsági fok
●  az energia felületek hiperfelületek
●  elfajulások jelenléte (pl. kónikus kereszteződés)
●  gyors, sugárzásmentes lebomlás  →  számos érdekes jelenség

sugárzás: 10-9 – 10-6 s
sugárzásmentes: 10-15 s

➔ a DNS fotostabilitása
➔ orvosi alkalmazás

(képalkotás)
➔ informatika

(információ tárolás)



  

Molekuláris kapcsoló

- termikus stabilitás
- reverzibilitás
- megkülönböztethetőség
- CI jelenléte
- mikrofizikai reakcióút

A.L. Sobolewski, Phys. Chem. Chem. Phys. 10 (2008) 1243
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