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1. Absztrakt

A csillagkozi térben mara tobb, mint 300 molekulat azonositottak. Az azonositashoz sziikség
van laboratoriumokban elvégzett asztrokémiai kisérletekre. Ezeket a kisérleteket a csillagkdzi
térben uralkodé koriilmények kozott, jellemzden alacsony hdmérsékleten €¢s nyomason kell
elvégezni. A laboratoriumi asztrokémiai mérés soran felvett spektrum Osszehasonlitasra keriil a
teleszkopok altal felvett spektrumokkal, amelybdl meghatarozhato, hogy jelen van-e az adott
molekula a csillagkozi térben. Mas kisérletek pedig azt célozzak meg, hogy megértsiik, hogy
milyen molekuldk és hogyan keletkezhetnek a csillagktzi térben. Ilyen kisérletekhez épiilt az
ELTE-n 2021-ben a VIZSLA nevili berendezés. A TDK munkam soran ezt a berendezést
hasznaltam.

2022-ben a csillagkdzi térben azonositottdk az izopropil-alkoholt (CH3CH(OH)CHs,
tovabbiakban IPA). [1] A kutatdsom soran azt vizsgaltam, hogy milyen termékek keletkeznek
az IPA H-atomokkal torténd reakcioja soran. Az eldzetes varakozas az volt, hogy a H-atom az
IPA k6z€ps6 C-atomjan 1évé H-atommal reagal, és ebben a reakcioban Ho-molekula, valamint
CH3;C(OH)CHs-gyokmolekula keletkezik. Annak érdekében, hogy a gydkmolekula
keletkezését jobban tudjuk vizsgalni, a csillagk6zi térben koradbban szintén kimutatott acetonnal
(CH3COCH3) [2] is végeztiink mérést. Ennek oka, hogy az acetonbol is kialakulhat a fentebb
emlitett gyok, aminek az azonositdsa konnyebb, ha az aceton esetében is latjuk a keletkezését.
Abban az esetben pedig, ha az IPA-bol keletkezé megfeleld gyokmolekula egy tovabbi H-
atommal reagal, akkor az IPA-bdl Gsszesen két H-atomos reakcioval aceton képzddhet és
forditva.

A kisérleti eredmények kiértékelése sordn azt tapasztaltam, hogy valoban keletkezett a
CH;C(OH)CHj3-gyokmolekula mind IPA mind pedig aceton esetében a H-atommal reagalva.
Az elézetes feltételezésiink tehat helyesnek bizonyult. A két molekula (IPA €s aceton) egymasba

alakulasat azonban a kisérletek sordn nem sikeriilt megfigyelni.



2. Bevezetés

A 17. szazadban sok tudost foglalkoztatott a fény hullamtermészetének vizsgalata.
Akkoriban nem tudtak eldonteni, hogy a fény hulldm- vagy részecske természetii-e. A récsecske
természettel jol magyarazhat6 volt a diszperzi6 jelensége, mig a hullaimelmélettel a diffrakcio,
az interferencia €s a polarizacio is. A probléma a kor kivald tuddsat, a brit Sir Isaac Newtont is
foglalkoztatta, aki rengeteg kisérletet végzett az optika teriiletén. 1666-ban Newton kimondta,
hogy a Nap fénye folytonos spektrumra bonthato fel prizmak segitségével. [3] 1704-ben kiadta
az Opticks c. miivét (megvarta kortarsa és nagy rivalisa, Robert Hooke halalat, csak utdna egy
évvel jelentette meg), melyben amellett allt ki, hogy a fény nagyon kis részecskékbdl all. [4]
Newton arra is rajott, hogy két prizmaval helyettesiteni lehet egy lencsét. [3] Késobb a lencse
leképzési hibdinak kikiiszobolésére alkotta meg a tiikros tavesovét, amely elven alapulod
tavesoveket ma Newton-tavesdveknek nevezziik. (Ez a tipust tdvesd mai napig igen népszerii
az amator csillagaszok korében.)

Miutan Newton kimondta, hogy a Nap szinképe folytonos spektrumra bonthato, egészen
1802-ig kellett varni a kdvetkezo eldrelépésre a spektroszkopia teriiletén. Ebben az évben a brit
vegyész, fizikus, William Hyde Wollaston a Napot tanulméanyozva kiilonds dologra lett
figyelmes. A Nap prizmaval felbontott szinképében fekete vonalakat 1atott, amiket nem tudott
értelmezni. [5] Hozzd hasonléan Joseph von Fraunhofer is vizsgalta a Nap szinképét.
Fraunhofer az 1814 ¢és 1815 kozott folytatott vizsgalatai eredményeként 6sszesen 574 sotét
vonalat talalt a Nap spektrumaban. [6, 7]

Ebben az idOben friss felfedezésnek szamitott, hogy a gazok is képesek hasonlo, fényes
vonalakat produkalni a spektrumokban. [3] Ha egy gazt felhevitiink, majd a gaz fényét prizma
segitségével felbontjuk, az igy kapott spektrumban szines vonalak jelennek meg. Ez az Un.
vonalas emisszios spektrum. Abban az esetben, ha egy hideg gdzon keresztiilengedett folytonos
szinképet vizsgdlunk, amelyet az el6z0h6z hasonld6 mddon prizmén engediink at, akkor azt
tapasztaljuk, hogy a spektrumban s6tét vonalak jelennek meg. Az igy kapott szinképet nevezziik
vonalas abszorpcios spektrumnak. A szinképvonalak megjelenését ebben az idében még mindig
nem tudtak megmagyarazni.

A fényes ¢és sotét vonalaknak latszolag nem sok koze van egymashoz. A fentebb
nevezett tudosok sem tudtak dsszefliggést talalni, ezzel pedig magyarazatot szolgaltatni a Nap
szinképében latott sotét vonalakra, illetve a felhevitett és a hideg géaz altal Iétrehozott

szinképspektrumra. Az Osszefliggés felfedezésére 1848-ig kellett varni. Léon Foucault ekkor



jott ra arra, hogy a sotét és fényes vonalak létrejotte anyagokhoz kdthetd, és ugyanannal az
anyagnal a fényes, illetve a sotét vonal ugyanott talalhaté a szinképben. [7, 8] A kovetkezd
jelentds eldrelépés 1859-ben tortént, amikor Gustav Kirchhoff, a Kirchhoff-térvények atyja, és
Robert Bunsen, aki leginkabb a rdla elnevezett gazégordl ismert, megalkotta az elsd
spektroszkopot. Ennek segitségével a kovetkezd években szamos kémiai elemet sikeriilt
azonositaniuk a kutatoknak a Nap szinképében. [9]

Fontos megjegyezni, hogy a fényes (emisszios) €s sotét (abszorpcids) vonalak fizikajat
meég ekkor sem értették a tudosok. 1897-ben J. J. Thomson felfedezte az elektront, azonban 6
még nem tudta, hogy az atomokban az elektronoknak kiilonféle energiaszintjei vannak. 1913-
ban Niels Bohr kidolgozta a Bohr-modellt, amiben mar szerepeltek az elektronok
energiaszintjei is, ezzel sikeriilt megmagyarazni az emisszios €s abszorpcios vonalak jelenségét.
Amikor az elektronok gerjesztddnek valamilyen forras, pl. fotonok hatasara, akkor a foton
elnyelésével magasabb energiaszintre kerlilnek. Ekkor lathatunk abszorpcios szinképvonalat.
Abban az esetben, ha megsziintetjiik a gerjesztést, az elektron az alacsonyabb energidji palya
elérésére torekszik, ehhez arr6l az energiaszintrdl, amin a gerjesztéskor tartozkodik, le kell
Lsugrania”. Ezt Gigy tudja megtenni, hogy amikor ,,atugrik” az alacsonyabb energiaju palyara
(ezzel csokkentve az energiajat), akkor a két atompdlya energiakiilonbségének megfeleld
energiaju fotont bocsat ki, ezzel teljesiil az energiamegmaradas. Ez a jelenség felelos az
emisszios, azaz a fényes vonalakat tartalmazé szinkép létrejottéért.

Lathatjuk, hogy onnan, hogy Newton idejében elvégezték a prizmakkal kapcsolatos els6
kisérleteket odaig, hogy az els6 spektroszkop elkésziiljon, majd azzal a Nap szinképében
talalhato sotét vonalakhoz bizonyos kémiai elemeket rendeljenek a tudosok tobb, mint egy
¢vszazadra, illetve tobb tudomanyteriileten torténd 6sszehangolt egylittmiikodésre volt sziikség.
Elengedhetetlenek voltak a fizikai, kémiai és matematika ismeretek, tovabba a csillagdszati
megfigyelések is.

A kovetkezd évtizedekben egyre tobb csillag spektrumat vizsgaltdk a kutatdk, és a
spektrumok segitségével képesek voltak meghatarozni az adott csillagban talalhaté kémiai
elemeket. Az 1800-as évek masodik felétdl kezdve Iétrejottek az elsd szinképosztalyok, majd
1912-ben kialakult a Harvard-féle klasszifikacio. 1904-ben Johannes Franz Hartmann
spektrumvizsgélatot végzett a Delta Orionis kettdscsillag szinképén. [10] Az mar ekkoriban is
ismert volt, hogy ha két csillag kering egymas koriil, akkor a Doppler-effektus miatt az éppen
tavolodd csillag spektruméaban az egyes vonalak hulliamhossza novekszik (vords irdnyaba
tolodik el), a masik, éppen kozeledd csillag esetében pedig a vonalak hullamhossza csokken

(kék iranyaba tolodik el). Mivel a két csillag egymas koriil periodikusan kering, ezért a
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spektrumban is periodikusan valtoznak a hulldmhosszak. Hartmann arra lett figyelmes, hogy az
altala megfigyelt kalcium vonala a spektrumban nem valtozik periodikusan. Ebbdl arra
kovetkeztetett, hogy a kalcium atomok nem a csillag fotoszférdjaban, hanem a csillag és a
megfigyeld kozott, valahol a csillagkdzi térben talalhatéak. Mary Lea Heger a PhD
dolgozataban hasonld kovetkeztetésre jutott a natrium esetében. Azonositotta a natrium két
vonalat is a Delta Orionis és a Béta Scorpii irdnyaban, és ¢ is azt talalta, hogy az atomok nem
az emlitett csillagok fotoszférajaban, hanem a csillag és a Fold kozotti csillagkozi térben
helyezkednek el. [7]

Ekkoriban mar elfogadott volt a molekulak létezése. Joggal meriilt fel tehat a kor
tuddsaiban a kérdés, miszerint vajon a csillagkozi térben is létezhetnek-e molekulak? Sir Arthur
Stanley Eddington, brit csillagdsz ugy vélte, hogy a csillagkdzi térben nem lehetnek jelen
molekuldk, mert az atomok a sugarzasok hatdsara ionizalt allapotban vannak jelen, és a pozitiv
toltésli ionok nem allndnak 6ssze molekulakka, mivel taszitandk egymast. [11] Késdbb ez a
feltételezése nem bizonyult helyesnek, 1937-ben Léon Rosenfeld, belga fizikus és Pol Swings,
belga csillagasz minden kétséget kizaroan kimutatta a "CH-gyokot (metilidin-gyok) a
csillagkozi térben. [7, 12]

Ezek voltak tehat a spektroszkdpia torténetének legfontosabb 1épései. Onnantdl kezdve,
hogy bizonyitotta valt, hogy Iétrejohetnek molekulak a csillagk6zi térben, egy j tudoméanyag
kezdett formalodni, az asztrokémia. Az asztrokémia csak ugy, mint a spektroszkdpia, tobb
tudomanyteriilet ismereteit hasznalja fel (fizika, kémia, geoldgia, spektroszkopia, csillagaszat).
Az 1937-ben a csillagkozi térben felfedezett els6 molekula, a ‘CH-gyok ota 2024 oktoberéig
tobb, mint 320 molekulat azonositottak a csillagk6zi térben. [13]

Az asztrokémia €s a spektroszkopia kialakulasarol mar olvashattuk a legmeghatarozobb
eseményeket, azonban jogosan meriil fel a kérdés, hogy hogyan detektdlnak manapsag 1j
molekuldkat a csillagkozi térben? Az asztrokémiai felfedezések szama (ijabb molekuldk

detektalasa a csillakdzi térben) nagyban fligg a rendelkezésre allo technologiatol.
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1. abra: A csillagkozi térben azonositott molekulak szama az id6 fiiggvényében.

Az 1. ébran jol lathatd, hogy a molekuldk felfedezésének tliteme a csillagk6zi térben
folyamatosan gyorsul. Az is lathatd, hogy a gorbe meredekségének valtozasa (ndvekedése) az
idében eldre haladva 6sszefliggésben van az 0j radidteleszkopok betizemelésének idépontjaval.
Ennek alapvetéen az az oka, hogy a csillagk6zi térben azonositott molekulak tilnyomo
tobbségét a radidteleszkopok segitségével fedezték fel. Ezen mérések soran radid, mikro- és
milliméteres tartomanyt hulldimhosszokon vizsgéljak a csillagkozi teret. A hidegebb
objektumok Planck-fiiggvényének a sugarzdsi maximuma a nagyobb hulldimhosszak felé
tolodik el. Amennyiben minddssze néhany, legfeljebb néhany 10 K hdmérsékletii objektumot
vizsgalunk (pl. a csillagkdzi tér is ilyen), akkor annak a sugirzdsnak a maximuma a
radiohulldmok tartoméanyédba fog esni. Ezért célszerli a radidteleszkopos vizsgélat. Tovabbi
elénye a radioteleszkopos vizsgalatoknak, hogy ebben a mérési tartomanyban a molekulak
forgasi allapotai kozotti atmenetekhez tartozo spektrumvonalak taldlhatoak. Mivel a forgasi
energiaszintek energiadtmenetei slirlin helyezkednek el, lehetdség van arra, hogy tobb
spektrumvonalat is megfigyeljiink egy-egy részecske esetén, ami jelentdsen megkonnyiti az
adott molekula azonositasat. Tovabbi ok a radidteleszkopos vizsgalatok asztrokémidban valo
elterjedtségére az, hogy ezen a tartomanyon a 1égkor atengedi a kiilonbozd sugarzasokat, igy

nem sziikséges elhagyni a Féldet ahhoz, hogy méréseket lehessen végezni. [7]



Vannak ugyanakkor olyan molekuldk, amelyek nem vizsgalhatoak a radioteleszkopok
segitségével. A korabban emlitett forgasi energiaszintek atmenetei ugyanis csak abban az
esetben kovetkeznek be fényelnyelés vagy fénykibocsatas hatdsara, ha a molekula dipdlusos.
Ez a kvantummechanika torvényeib6l kdvetkezik. Ennek azonban az a kovetkezménye, hogy
szamos molekula (amely nem dipdlusos) nem kimutathaté a radiodteleszkopokkal, mert
fotonelnyeléssel vagy fotonkibocsatassal nem torténik meg benniik a forgasi energiaszintek
kozotti energiaatmenet, amely detektalhato lehetne a radidteleszkopok segitségével. Mivel a Ha
nem dipdlusos molekula, nem lehet megfigyelni a radidtartomanyban. Ez 6riasi nehézséget
jelent, hiszen a csillagkdzi tér leggyakoribb molekuldja a Ho, ezért mindenképpen fontos, hogy
tudjuk tanulmanyozni. Ahhoz, hogy vizsgalni tudjuk akér a Hr-molekulat, akar mas,
radiotartomanyban nem kimutathatdé molekuldkat, az infravorés és az ultraibolya-lathatod
tartomanyban torténd szinképelemzés sziikséges. Ugyanakkor ahhoz, hogy az infravords
tartomanyban tudjunk méréseket végezni, el kell hagynunk a Foldet, ugyanis a foldi légkor
elnyeli az infravorés sugarzas jelentds részét, ellehetetlenitve ezzel a Fold felszinérdl a
csillagkozi térben talalhatd molekuldk infravords spektrumban torténd vizsgalatat, ami
jelentésen megnoveli az ezirdnyban folytatott kutatasok koltségét.[7]

2010-ben a NASA egy Boeing 747-es fedélzetére szerelt teleszkopot allitott szolgalatba,
melyet SOFIA (Stratospheric Observatory for Infrared Astronomy) névre kereszteltek. Ezzel a
berendezéssel a repiilogép 13 000 méter magassagban repiilt, ami a 1égkor azon rétege felett
van, ami elnyeli az infravords sugarzast. A SOFIA igy tehat repiildgéprol képes volt infravoros
tartomanyban torténd vizsgalatokra ugy, hogy nem Iépett ki az tirbe. A projektet végiil 2022-
ben allitottak le, annak iszonyatos koltségei miatt. 2022-ben a NASA, az ESA ¢és a Kanadai
Uriigynokség kozosen Fold koriili palyara bocsatotta a James Webb Urteleszkopot (JWST), ami
egy oriasi technologiai ugrast jelentett a SOFIA-hoz, vagy a leghiresebb, kozeli infravorosben
szintén mérni képes HUBBLE trteleszkophoz, valamint més korabbi infravords hulldimhosszon
miikddo trtavesovekhez (IRAS, Herschel, Spitzer) képest. A kdvetkezd néhany évtizedben a
legmeghatdrozobb, infravords tartomanyon torténd felfedezéseket minden bizonnyal ezzel az
eszkozzel fogjak tenni, a jovoben a JWST szdmos ij molekulat azonosithat akar a csillagkdzi
térben, akar a bolygok felszinén vagy légkorében. Miutan kaptunk egy kis betekintést az
asztrokémia (rben végzett részébe, térjiink vissza a Foldre! Hogyan zajlik a kutatds a
laboratériumokban?

Az asztrokémikusok laboratériumokban végeznek kisérleteket, melyek soran a
csillagkdzi térben feltételezhetden megtalalhaté molekulak spektrumait veszik fel, és vizsgaljak

ezen részecskék kémiai reakcioit. Ehhez olyan koriilményeket kell teremteni, amelyek
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megkozelitik a csillagkdzi térben uralkod6 fizikai paramétereket. Ez azt jelenti, hogy az
asztrofizikaban jelenlévé skalakon kell dolgozni. Ez jelenhet nagy nyomast (> GPa
nagysagrend), példdul nagyobb bolygdk belsejében torténd geokémiai folyamatok
vizsgalatakor, ugyanakkor lehet rendkiviil alacsony nyomas is, ha csillagkozi térben végziink
kutatdsokat. Ekkor minddssze néhanyszor 10'© Pa koriili értékekkel kell dolgozni.
Hasonloképpen, ha valaki magas hdmérsékleten kisérletezik, példaul napkozeli molekulakat
vizsgal, akar 2500-3000 K homérsékletre is sziiksége lehet, mig a csillagkodzi térben végzett
vizsgalatoknal alig néhany K, de maximum néhany 10 K homérséklet sziikséges. Ez a két
mennyiség tehat (hdmérseklet és nyomas) nagyon eltér azoktol az értékektdl, amelyekkel egy
hagyomdanyos vegyész dolgozik a laboratoriumban: egy atlagos vegyész jellemzéen 1-10° Pa
nyomas €s 100-1000 K homérséklet mellett veégez kisérleteket. Jol lathato, hogy ezektdl az
értékektdl nagysagrendekkel eltérnek az asztrokémiai laborokban haszndlatos mennyiségek.

Az asztrokémiai laboratoriumokban a kiilonb6z6 objektumokra jellemz6 nyomas- és
homérsekletértékek eldallitasa egyaltalan nem trividlis. Példaul a csillagkdzi tér esetében a
laboratoriumban specialis turbomolekularis szivattytukkal lehet eléallitani a rendkiviil alacsony
nyomast, mig a néhany K-es hdmérséklet kriosztatok segitségével érhetd el. Figyelembe kell
venni olyan hatasokat is, mint példaul az {irben 1év0 sugarzasok. Ezeket a laboratériumban
kiilonb6zé modszerekkel lehet szimulalni, példaul lézernyaldbbal, elektronagytval, H Lyman-
o forrassal, mikrohulldmon sugarzo lampéaval. Ezen koriilmények kozott a molekulak reakcioit
vizsgalva megérthetjiik a molekulak csillagk6zi térben torténd képzddésének folyamatat.

A stiribb molekulafelhdkbe az elektromagneses €s a kozmikus sugarzasok mar nem
jutnak be. Ez egyttal azt is jelenti, hogy nem képesek a siiri molekulafelhdk belsejében
reakcidkat indukalni. Ebben az esetben jut nagyon fontos szerephez az atomos hidrogén. A H-
atomok jelen vannak a siirli molekulafelhdk belsejében, és képesek eldidézni kémiai reakciokat
a molekulak kozott. A molekuldk H-atomokkal torténd reakcidit vizsgalva megérthetjiik,
hogyan jonnek létre bizonyos molekuldk, illetve kovetkeztetni tudunk arra, hogy mely
molekuldk létezhetnek a csillagkdzi térben, amelyeket még nem sikeriilt detektalni.

A laboratoriumi kisérletekben alapvetden két fazisban szoktdk vizsgalni a molekulak
reakcioit. A csillagkdzi térben a reakciok részben gazfazisban mennek végbe,
laboratoriumokban ilyen kémiai folyamatok is vizsgalhatdoak megfeleld koriilmények kozott.
Bizonyos reakciok azonban a csillagkozi térben nem tudnak gazfazisban lejatszodni, tobbek
kozott a csillagkozi tér leggyakoribb molekuldja, a Ho-molekula sem keletkezhet gazfazisban.
Ezek a reakciok szilard fazisban, porszemcsék feliiletén, vagy az azokra kifagyott

jégkeverékekben mennek végbe. [7] Sziikséges tehat szilard fazisban vagy szilard fézis

7



feliiletén is vizsgalni a kémiai folyamatokat, hiszen csak igy érthetjiik meg egyes molekulak
keletkezését. A szilard fazis egyik fo szerepe az, hogy a reakciok sordn felszabaduld energiat
elvezeti, igy példaul lehetévé teszi, hogy a gyok-gyok reakciok esetében (amilyen pl. a Ho-
molekula keletkezése H-atomokbol) a reaktansok egyiitt maradjanak, kialakuljon koztiik a
kémiai kotés.

A kisérletek soran végbemend folyamatokat UV, valamint IR spektroszkdpiaval is
nyomon lehet kdvetni. Problémat jelent viszont, hogy a kondenzalt fazisban a spektrumban
sz¢les savokat talalunk. [7] Ez neheziti, olykor lehetetlenné is teszi az azonositast. Erre kivan
megoldast nyljtani egy, az ELTE-n ¢épiilt asztrokémiai kisérleti berendezés, amely
matrixizolacids technika segitségével csokkenti a savok szélességét, megkonnyitve ezzel az
azonositast. Ezen kiviil a berendezés lehetdvé teszi a H-atomokkal torténd reakciok érzékeny
vizsgalatat asztrofizikailag relevans, alacsony hdomérsékleten. Munkdm sordn ezeket a
lehetdségeket hasznaltam ki.

Ahhoz, hogy azonositani lehessen egy molekulat a csillagkozi térben, asztrokémiai
laboratoriumban fel kell venni a részecske spektrumat az adott hullamhossztartomanyon. Ezt a
molekula tirteleszkdppal kimért spektrumaval 6sszevetve kovetkeztetni lehet arra, hogy melyik
molekula volt jelen a szinkép felvételekor. Amennyiben a laborban mért spektrumvonalak jelen
vannak a teleszkop altal rogzitett spektrumban, akkor jelen van az adott molekula a vizsgalt
objektumban. Ehhez els6 korrekcionak természetesen figyelembe kell még venniink a Doppler-
effektust, ugyanis az objektum mozgasabol eredden a spektrumvonalak kozeledés esetén a kék,
tavolodas esetén pedig a vOrds iranyaba tolédnak el. Emiatt nem pontosan ugyanott lesz a
laboratoriumban mért spektrumvonal, mint a teleszkop altal mért spektrumvonal, azonban az
objektum tavolodasanak sebességét ismerve, a laboratoriumi spektrumvonalbdl a molekula
vonaldnak vérhaté helye a teleszkop spektrumaban nagy pontossaggal megjosolhato.
Amennyiben a Doppler-effektussal korrigalt spektrumvonal és a laboratoriumi spektrumvonal
j61 egyezik, akkor azt mondhatjuk, hogy az adott molekula jelen van a vizsgalt objektumban. A
kisérletek soran felvett spektrumokon tul a reakcidmechanizmusok megértésén is dolgoznak az
asztrokémikusok. Ezekben a vizsgalatokban azt allapitjadk meg, hogy milyen reakciok mehetnek
végbe, milyen atmeneti allapotokon keresztiil. A molekulak esetében végbemend reakciok tobb
elemi reakcidlépésre bonthatok. A reakcid soran eloszor keletkezik egy ugynevezett atmeneti
termék, ami szinte azonnal tovabb alakul, igy kialakul egy ujabb molekula, ami mar stabil, nem
reagal tovabb a reakcid sordn. A reakcidmechanizmus tanulminyozasa utdn az adott
reakciokhoz tartozd reakciosebességek is meghatarozhatdéak. Miutdn minden lehetséges

reakciot megvizsgaltak, létrehozhatd a reakciokbol egy Un. reakcidhdlozat. Ismerve minden
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egyes reakcid sebességét, a reakciohdlozat segitségével idébeli szimuldciok készithetdek,
melyekkel meghatarozhaté, hogy kiilonbdzd asztrofizikai koriilmények kozott milyen
molekulab6l mennyi halmozddhat fel adott id6 alatt.

A spektrumok azonositasahoz vagy a reakcidmechanizmusok elméleti szamitasahoz
gyakran napokig futé numerikus szdmitasokat végeznek az asztrokémikusok. (Ez nem ugyanaz
a szamitds, mint amit az el6z6 bekezdésben taglaltam.) Az asztrokémidban tehat a kisérletek
mellett jelen van az elméleti kémia is, melynek a szamitdsai kés6bb felhasznalhatdak a
spektrumok kiértekelése sordn, kiegészitve a laboratériumi kisérletek eredményeit. Ez
kiilondsen fontos akkor, amikor a molekula, amit a teleszkoppal megfigyeltek, reaktiv, ekkor
ugyanis a laboratoriumi eldallitdsa nem mindig egyszert feladat. Ilyenkor sokat segit az, hogy
a kvantumkémiai médszerekkel szamolt spektrumokat 6ssze lehet vetni a laboratoriumi mérés

soran felvett spektrummal, igy a reaktiv gyokoket is azonositani lehet.



3. Célkitiizes

A kutatasom soran az [PA-val foglalkoztam, amelyet 2022-ben azonositottak sirti
molekulafelhdben. [1] A feltételezésiink az volt, hogy a H-atomok képesek lehetnek az IPA
valamelyik H-atomjanak leszakitasara, egy vagy tobbféle gyokot l1étrehozva. Az, hogy mely H-
atom szakadhat le az IPA-r6l kvantumkémiai szamitasok segitségével elére jelezhetd, majd a
kisérletek segitségével alatdmaszthatdo. Ezeknek a szamitasoknak az eredményébdl
kovetkeztetni lehet arra, hogy mely reakcidk végbemenetele a legvaloszinlibb a kisérleti
koriilményeink kozott. Ehhez sziikséges, hogy meghatarozzuk, mekkora az adott reakcio
reakcidgatja, hiszen minél nagyobb, anndl kisebb eséllyel megy végbe az adott folyamat. A
reakciogat mellett a reakciohd is szdmithatd. Ez azért fontos, mert 3 K-en csak olyan reakciok
mehetnek végbe, amelyek exotermek. Ezeknek a reakcioknak energetikailag az a hajtoereje,
hogy szabad H-atomokbol H>-molekuldk képzddnek, amikor a szabad H-atomok reagalnak az
adott molekula H-atomjaival. A keletkez0, ugynevezett reaktiv gyokok tovabbi reakcidkat
képesek beinditani a csillagkozi térben.

Az IPA kiilonb6zé H-atomjainak leszakitasahoz a reakciot indité H-atomoknak egy
energiagaton kell keresztiiljutnia, azonban ennek a gatnak a nagysadga minden egyes H-atom
esetében mas, attol fliggéen, hogy hol helyezkedik el az IPA molekulan beliil. Mivel a
kisérleteket asztrofizikailag relevans hdmérsékleten, néhany K-en végeztiik, ilyenkor a reakcio
nem klasszikusan az energiagat folott megy végbe, hanem a H-atom alagtthatassal jut keresztiil
a gaton. Ennek a gatnak a magassadga, de még inkdbb a szélessége jol jellemzi annak a
valdszintiségét, hogy mekkora eséllyel torténik meg a hidrogén leszakitasa az adott funkcios
csoportrol. Ha a gat magasabb vagy szélesebb, akkor az azt jelenti, hogy az adott csoportrol,
kisebb eséllyel fog leszakadni a H-atom, mint egy olyan csoport6l, ahol alacsonyabb a gat
magassaga. Esetiinkben elég volt csak a magassagot figyelni, ugyanis hasonl6 reakciok mennek
végbe, ¢€s hasonlo reakcidok esetén a gat magassagaval ardnyosan nd a szélesség is. A gat
magassagat egyszeriibb szamitani, mint a szélességét, €s ebben az esetben biztosak lehetiink
benne, hogy ha n a magassaga a gatnak, akkor szélesebb is lesz, csokkentve ezzel annak az
esélyét, hogy azon atjuthat egy H-atom.

Ahogy fentebb emlitettem, eldzetesen arra szadmitottunk, hogy a H-atommal vald
kdlcsonhatés soran az IPA-bol gyokok fognak képzddni. A molekula leadhatja az OH-csoporton
talalhato H-atomot, a CHs-csoporton talalhatd egyik H-atomot, valamint leszakadhat a

molekula azon H-atomja, amelyik a kdzépsé C-atomon talalhat6. Az etanollal (CH3;CH20OH)
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végzett korabbi vizsgalatok sordn az volt a tapasztalat, hogy az OH-csoport melletti C-atomrol
szakad le a H-atom [14], igy az feltételeztiik, hogy az IPA esetén is ez a reakcio jatszodik le. A
vizsgalatok sordn annak is fennallt az elméleti lehetdsége, hogy akar aceton molekula is
képzddhet a kisérlet folyaman. Ehhez az sziikséges, hogy az IPA kozépsé C-atomjarol
leszakadjon a H-atom, valamint ugyanez a C-atom kettds kotést tudjon Iétesiteni az O-atommal,
miutan egy kiilon 1épésben az OH-csoportrol is leszakad a H-atom.

A kisérlet els6dleges célja tehat az volt, hogy meghatarozzuk azt, hogy az IPA molekula
mely C-atomjar6l szakad le a H-atom. A legizgalmasabb az a lehetdség, hogy a részecske
kozépsd C-atomjardl szakad le a H-atom. Ez azért érdekes, mert ebben az esetben olyan gyok
Jon létre, melyben a kozépsd C-atomhoz két masik C-atom is kapcsolodik. Ha ehhez egy masik
gyokmolekula hozzékapcsoloédik a C-atomjdval, akkor elagazasos szénlanc johet Iétre. Ez azt
jelentené, hogy létrejohetnek olyan molekuldk, amelyek elagazasos szénlancot tartalmaznak.
Ilyenek példaul a természetes aminosavak (a legegyszeriibb glicin kivételével), melyek a
jelenlegi tudasunk szerint az élet jelének nyomai lehetnek. Ezzel az opcidoval mi a vizsgalat
soran nem foglalkoztunk, csupan azért keriilt megemlitésre, mert az eredmények fliggvényében
a jovoben lendiiletet vehetnek az eldgazasos szénlancokkal kapcsolatos asztrokémiai
vizsgalatok is.

Az IPA, valamint a lehetséges gyokok modelljei, melyek az IPA H-atommal torténd

reakcidja soran képzOodhetnek, a 2. abran lathatdak.
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2. abra: Az IPA és a H-atomos reakcidjanak lehetséges termékei.

TDK munkam soran vizsgaltam az aceton H-atomokkal torténd reakciojat is. Ez amiatt

volt érdekes, mert egyrészt az acetont is kimutattak kordbban a csillagkdzi térben, masrészt

pedig az acetonbol megfeleld reakcioval szintén keletkezhet az altalunk az IPA esetében vart

CH;C(OH)CHs-gyok. Amennyiben ennek a gyoknek a savijait sikeriil detektalni az acetonnal

végzett kisérletben, akkor az megkonnyiti az azonositasat. Tovabbi érdekes lehetdség lehet,

hogy amennyiben a megfeleld gyok egy masodik Iépésben reagal még egy H-atommal, akkor

az aceton ¢és az [PA képes egymasba alakulni a gydkon keresztiil.

Az aceton, valamint a lehetséges gyokok modelljei, melyek az aceton H-atommal

torténd reakcidja soran képzddhetnek, a 3. dbran lathatoak.
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4. Kisérleti modszerek

Az MTA-ELTE Lendiilet Laboratériumi Asztrokémia Kutatocsoport 2021-ben épitett
egy olyan berendezést, amely alkalmas az asztrofizikai jegek vizsgélatara. A berendezés a
VIZSLA (Versatile Ice Zigzag Sublimation Setup for Laboratory Astrochemistry) nevet
kapta. [15] A VIZSLA egy rendkiviil 6sszetett és egyediilallo miiszer (lasd lentebb, a kovetkezo
bekezdésben), amely jo kozelitéssel képes olyan koriilményeket teremteni, amik a csillagkdzi
térben vagy a siirli molekulafelhdk belsejében uralkodhatnak. A berendezés egyik legfontosabb
eleme a két kriosztat, melyek az alacsony homérsékletet biztositjak a kisérletek soran. Az egyik
kriosztat 3 K-ig, a masik pedig 10 K-ig képes hiiteni. A kriosztatok polirozott, arannyal bevont
eziistlemezeket, Uin. szubsztratokat hiitenek le. Ezekre fagynak ki a kiilonb6z6 molekulak a
kisérletek soran, ami modellezi azt, amikor a valésagban a molekuldk kifagynak a csillagk6zi
porszemcsék feliiletére. FElengedhetetlen elemei tovabbad a berendezésnek azok a
vakuumszivattyik, amelyek az alacsony nyomas biztositasaért feleldsek. Igy tehat egy olyan
kozeget kapunk, amire rendkiviil alacsony homérséklet, illetve alacsony nyomas jellemzd,
hasonldan a strti molekulafelhdk koriilményeihez.

A VIZSLA képes arra is, hogy a kiilonbdz6 sugarzasokat és a H-atomok altal indukalt
reakcidkat szimulalja laboratériumi koriilmények kozott, erre szolgal a VIZSLA tobb sugar- és
atomforrasa. A kozmikus sugarzasok altal keltett hatast a laboratoriumban elektronnyaldbokkal
lehet a legegyszertibben elérni. Ennek oka, hogy a kozmikus sugarzasok hatasara elektronok
Iépnek ki a molekulakbol, amelyek ezutan tovabbi reakciokat tudnak beinditani. Ahhoz, hogy
reakcidokat tudjanak indukalni, megfeleld energidval kell rendelkeznilik, emiatt tobbnyire
kevéssé fontos az, hogy konkrétan milyen részecske hatdsara (nagy energiaja elektron, ion vagy
foton) és milyen elembdl lépnek ki az elektronok. A kozmikus sugdrzas modellezésére a
legcélszeribb eszkdz emiatt az elektrondgyl hasznalata. Az elektronnyaldb magnesekkel
konnyen irdnyithatd, valamint az elektronok mozgési energidja valtoztathatd, ezaltal akar
kiilonbdzé kozmikus sugarzasi értékek esetében torténd reakciok is vizsgalhatoak. A
berendezés a fénysugarzas hatasait is képes reprodukalni. Erre egy 213-2800 nm hulldmhossz
kozott allithatd 1ézer hasznalhato. A kivalasztott hullimhosszi 1ézernyaldb tiikrok segitségével
jut a reakciotérbe. A VIZSLA-hoz tartozik tovabba egy hidrogénatom lampa is, mely Lyman-a
sugarzast bocsat ki. Ennek a lampanak a segitségével — a 1ézerhez hasonldan — a fénysugérzas
hatasara létrejové folyamatokat lehet vizsgdlni. Azért fontos a hidrogénldmpa, mert az

Univerzumban a leggyakoribb elem a hidrogén, melynek a legintenzivebb sugarzdsa a
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Lyman-a sugarzéas. Emellett a VIZSLA rendelkezik egy hidrogénatomnyaldb-forrassal is. Ez
amiatt sziikséges, mert a stiri molekulafelhdkben rengeteg H-atom taldlhato, amik a strii
molekulafelhdk belsejében végbemend reakcidok beinditasaért felelosek. Ezt a koriilményt a
laboratériumban is sziikséges modellezni, amihez egy célszerii valasztas a berendezés
hidrogénatomnyaldb-forrassal valo felszerelése.

A VIZSLA egyedisége abban rejlik, hogy képes kikiiszobolni azt a problémat, amelyet
a korabban mar emlitett kondenzalt fazisra jellemz0 széles spektrumvonalak jelentenek. Ehhez
sziikség van mind a két kriosztatra. A két kriosztaton talalhato szubsztrat egymassal szembe
fordithat6. Amig a 3 K-es kriosztdit melegszik az ugynevezett hdmérséklet-programozott
deszorpcio (TPD) alatt, addig a masik kriosztat vele szembe forgathatd, €s a felmelegedett, ezért
gaztazisba keriilt molekuldkat az egyik kriosztaton elhelyezett szubsztratrol a masikra lehet
atszublimalni. A gazfazisba jutott molekuldkhoz nagy mennyiségben argont lehet keverni, igy
a molekuldk argon matrixba fagynak ki a 10 K-es kriosztat szubsztratjara. Azért érdemes argont
valasztani erre a miiveletre, mert az argon nagyon gyengén hat kdlcson a molekuladkkal. (Az
[PA-val és az acetonnal végzett kisérletek a soran azonban para-H> méatrixot hasznaltunk az
argonnal szemben elonyds tulajdonsagai miatt (lasd: 4.1. alfejezet). Ennek kovetkeztében a
spektrumvonalak sokkal ¢lesebbek lesznek, és joval konnyebb egyértelmiien azonositani egy
adott molekula savjat a spektrumban.) Ezt az atparologtatasi eljarast mashol nem alkalmazzak,

ami vilagviszonylatban is egyedivé teszi a VIZSLA-t a laboratériumi asztrokémiai teriiletén.

4.1 Kiseérletek szilard para-H, matrixban

A munkdm sordn nem a fentebb leirt kisérleti modszerrel (atparologtatds) dolgoztam,
hanem a késziilék egy masik lehetdségét haszndltam ki, ami a szilard para-H, matrixban végzett
kisérletek lehetdsége.

A Hz-molekuldnak két kiillonb6zé magspinii valtozata létezik. Az orto-Hz-ben a H-
atomok magspinjei ugyanabba az irdnyba mutatnak, mig a para-H: esetében a magspinek
ellentétes irdnyba mutatnak egymashoz képest. Ez azt is eredményezi, hogy az orto-Ha
paramagneses tulajdonsagu, mig a para-H> diamagneses tulajdonsaggal rendelkezé molekula.
A kétfajta Ho-molekula energidja kdzott minimalis a kiilonbség, emiatt standard allapotban
(25 °C-on, 100 000 Pa légkori nyomdson) egyenletes eloszlas szerinti (statisztikai) 3:1

aranyban fordul elé a két valtozat. Alacsony hdmérsékleten, a termodinamikai egyensily a
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para-H> felé tolodik el. A VIZSLA képes alacsony hdmérsékleten tiszta para-Ha-t generalni,
majd azt bejuttatni a 3 K-es szubsztrat feliiletére. Ugyan a para-H»-jég szdmos tulajdonsagaban
eltér az asztrofizikai jegektdl, egy fontos tulajdonsdga érdemessé teszi a hasznalatat: a para-H»
segitségével lehetové valik az alacsony homérsékleten H-atomokkal lejatszodd reakciok
megértése. Ez azért fontos, mert mint fentebb emlitettem, a stiri molekulafelhdkben rengeteg
H-atom talalhat6, a hdmérséklet pedig rendkiviil alacsony. A kozmikus sugarzas és kiillondsen
az UV-sugarzas ezekbe a régidkba nem jut be, igy itt a kémiai reakciok beinditasaért elsésorban
H-atomok a feleldsek. A para-H> matrixban torténé H-atom-reakciokkal tehat ebben a régioban
végbemend kémiai folyamatok egy fontos csoportjat tudjuk modellezni. A para-H»
kornyezetében a laboratériumban végbemend reakcidk lejatszodhatnak a csillagk6zi térben is.
Ezaltal, ha a laboratdériumban sikeriil megérteni a végbemend folyamatokat, akkor érteni fogjuk
a H-atomok segitségével a siirli molekulafelhdkben lejatszodo reakcidkat is. A para-Hz-jégben
val6 kutatasok egyébként egyaltaldn nem elterjedtek, az ELTE-n kiviil ezt a megkozelitést csak
az Otlet kidolgozdinak laboratoriuma, David Anderson és Yuan-Pern Lee csoportja hasznalja.

[16, 17, 18]

4.2 Hidrogénatom generaldsa

A H-atomok eléallitasa alapvetd fontossagl az asztrokémiai reakciok vizsgalatdhoz. Ez
a laboratériumban a kdvetkezdképpen torténik. A para-H» kifagyasztasakor ahhoz a mintan
kiviil kevés Clo-t is keverlink. Ezutdn 365 nm hullamhosszisagti UV-fénnyel sugarozzuk be a
kifagyasztott mintat. Ekkor a Cl,-molekula kotése felszakad, és a molekula két Cl-atomra esik
szét. Fontos ellendrizni, hogy ekdzben a szintén a para-H; jégben 1évd vizsgalt molekula nem
bomlik-e az UV-besugarzas hatasara. Erre ellendrzésképpen Ugynevezett vak kisérletet
végziink, amikor is a Cl-molekula jelenléte nélkiil végezziik el a besugarzast. Ha a felvett
spektrumokban nem latunk semmiféle valtozast, akkor arra kovetkeztethetiink, hogy a vizsgélt
molekula nem bomlik 365 nm-es UV-fény hatasara.

A létrejott Cl-atomok Onmagukban nem reagilnak a para-H>-molekuldkkal. A
kovetkezd 1épésben a Hp-molekuldkat 2217 nm-es infravords sugarzassal gerjesztjiik. Ennek
hatédsara a gerjesztett Ho-molekula mar képes reakcioba lépni a klératommal, és a reakcié soran
HCl és egy H-atom keletkezik. Ezek a H-atomok a reakciotérben ,,kozlekednek”. Ha taldlkozik

egy H-atom ¢és egy Ho-molekula, akkor a H-atom reagal a H>-molekula egyik H-atomjaval,
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azzal uj kotést hoz Iétre, az eredeti Ho-molekula mésik H-atomja pedig ,.,egyediil marad”.

Szemléletesen:

H+H, > H,+H (1.)

Ennek a reakcionak energiagatja van. Mivel a szilard para-H> matrixban nincs elég magas
homérséklet ahhoz, hogy a reakcidé klasszikus Uton menjen végbe a gat folott, igy a
kvantummechanikdbol ismert alaguteftektussal jatszodhat le a reakci6. Ez a folyamat
rengetegszer ismétlddik a reakcidtérben, igy az ugynevezett kvantumdiffizid segitségével
képesek mozogni a H-atomok a matrixban. Amikor egy H-atom talalkozik a vizsgalt minta
molekulajaval, reakciok jatszodhatnak le. Az érkezd H-atom leszakithatja a molekula egyik H-
atomjat, és ezzel létrehozhat Hr-molekulat, vagy az érkezd H-atom a molekula valamelyik

atomjara is kapcsolodhat, addicionalédva ezzel a molekulara.

4.3 A kisérletekhez tartozo kvantumkémiai szamitasok

Ahhoz, hogy a VIZSLA-val végzett kisérleteket ki lehessen értékelni, kvantumkémiai
szamitdsokra van sziikség. Ezekhez a Gaussian programcsomagot hasznaltuk. El0szor a
molekula geometriajat kell meghatarozni, majd erre az optimalizalt geometriara meg kell oldani
a magmozgasokra vonatkozo, idofliggetlen Schrodinger-egyenletet. Ez megadja a rezgési
energiaszinteket €s a spektroszkopiai atmeneteket. A program legyart egy .log fajlt, melyben
tablazatos formaban megtalalhatdak a rezgési energiaszintek és a hozzajuk tartozé intenzitasok
harmonikus, illetve anharmonikus kozelitésben. Ezek azért sziikségesek, mert a hasznalatukkal
a kisérlet soran képzddd, korabban még nem megfigyelt gyokok azonosithatoak az infravords
szinképvonalaik alapjan. Ezeket a kvantumkémiai szadmitdsokat a dolgozatomhoz Keresztes
Barbara PhD hallgato6 készitette a Gaussian 16 programmal. A szdmolasi szint B3LYP/cc-pVTZ
volt. Azért hasznalta ezt a szamolasi szintet, mert ez j61 miikodott korabbi kisérletek soran mas,

hasonlé molekuldkra. [14, 19, 20]
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5. Rezgési spektroszkopia

A rezgési spektroszkdpia olyan modszerek Osszessége, amelyek a molekulak rezgési
energiaszintjei kozotti atmenetek tanulmanyozasaval foglalkoznak. Ezeket a modszereket két
f0 csoportra bonthatjuk az alapjan, hogy az adott rezgési spektroszkdpiai médszer milyen
jelenséget hasznal fel.

Az egyik az indiai szdrmazasu fizikusrol, Sir Chandrasekhara Venkata Raman-r6l
elnevezett Raman-spektroszkdpia. Ez a modszer azon alapszik, hogy jellemzden kozeli IR, UV
vagy lathato tartomanyba esé hulldimhossziisdgli monokromatikus fénnyel sugarozzék be a
vizsgalt molekulat. A molekulan a legtobb esetben rugalmasan szorddnak fotonok. A fotonok
egy része azonban nem energiavaltozas nélkiil, hanem energiavesztéssel vagy -nyeréssel
szorddik, azaz megvaltozik a hullaimhossza. Ez a valtozas nem lehet tetszdleges, csak annyival
valtozhat az energia, ami megfelel a molekula két energiaszintje kozotti kiilonbségének, azaz a
rugalmatlan szor6das soran a molekula mas rezgési allapotba keriil. A szort fényt hullimhossz
szerint felbontjak, és detektaljak, hogy milyen hulldmhosszaknal jelentek meg fotonok. Ismerve
az eredeti, valamint a szorddott fény hullamhosszat, meg tudjuk hatdrozni a molekula rezgési
energiaszintjeit. [21]

A masik, szamunkra most fontosabb eljaras az IR spektroszkopia. Ebben az esetben is a
molekula rezgési szintjei kozotti energiakiilonbséget mérjiikk, itt azonban a Raman-
spektroszkopiaval ellentétben nem szo6roédas, hanem elnyelddés torténik. Az a foton nyelddhet
el, amelynek az energiaja pontosan megfelel egy gerjesztésnek. Ahhoz, hogy az egyik rezgési
energiaszintrol egy magasabb rezgési energiaszintre 1épjen at egy molekula, sziiksége van
energidra, amelyet erre a célra fel tud hasznalni, ami torténhet egy foton elektromagneses
energidjanak felhasznaldsaval. Ebben az esetben abszorpcids IR spektroszkopidrol
beszélhetiink. Abban az esetben, ha a molekula rezgési energiaszintje csokken, foton
formdjdban kisugarozza az energiakiilonbozetet. Ekkor emisszios IR spektroszkopiarol
beszélhetiink. Azért nevezziik ezt a modszert IR spektroszkopianak, mert ezeknek a fotonoknak
a hullimhossza jellemzden az infravords tartomanyba esik. [21]

Az IR-ben 3 nagy tartomany kiilonboztethetd meg. Az egyik a tavoli infravords
tartomany, mely nagyjabol a 10 cm '~400 cm™' intervallumot foglalja magaban. Ezen a
terlileten jelennek meg a spektrumokban a gyenge kotések alaprezgései. A masodik nagy
tartomany a kozeli infravords. Ez nagyjabol 400 cm '-t81 4000 cm '-ig tart. Jellemzden itt

jelennek meg azoknak a molekuldknak, vegytileteknek az alaprezgései, melyekben az atomok
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kovalens kotésekkel kapcsolodnak egymdshoz. A harmadik tartomany a kozeli infravords,
amely nagyjabol 4000 cm™! és 12500 cm ! kdzott helyezkedik el. Az IR spektrum ezen részén
kis intenzitas pl. O-H nyujtasi-rezgési felhangokat talalhatunk. Létezik egy negyedik,

I'és a 100 cm™' kozotti,

manapsag egyre gyakrabban kiilon kezelt tartomdny, az 1 cm™
ugynevezett terahertz tartomany (a hullamhosszt atszamitva frekvenciaba terahertzes értékeket
kapunk), amely tobbek kozott a gydgyszerkutatas teriiletén lehet kulcsfontossagu a jovoben.
[21]

Az infravoros spektroszkopiahoz kifejlesztett spektroszkopokat IR-spektrométereknek
nevezziik. Ezeknek a spektrométereknek két f6 csoportja van. Az egyik a ma mar kevésbé
népszert, Un. diszperzios késziilékek csoportja. Ezen beliil is 1éteznek egy- illetve két fényutas
berendezések is. A diszperzids késziilékek koziil utobbi terjedt el széles korben. Ennek a
berendezésnek a mitkddési elve a kdvetkezd. Az abszorbancia méréséhez sziikséges ismerni a
fény mintan valo athaladésa eldtti €s utani intenzitasat is. Ezt technikailag tigy oldjak meg, hogy
az IR forras altal kibocsatott fotonok két iranyba terelddnek egy sugaroszto segitségével. Az
egyik nyalab egy referencia fel¢ halad (ez lehet pl. egy iires mintatarto), a masik pedig a minta
felé. Miutan athaladt az egyik nyalab a referencian, a masik pedig a mintan, egy forgd
szektortiikor segitéségével a kivalasztott frekvencia szerint jut egyik és masik fénynyalab a
monokromatorba, majd végiil a detektorba.

Az IR-spektrométerek masik csoportja — ami ma mar a dominans csoport — az
ugynevezett Fourier-transzformacios késziilékek. Ezek a szamitastechnika gyors fejlodésével a
20. szazad végétol kezdve atvették a diszperzios késziilékek helyét. Altaldban ezek egyutas
berendezések, azaz a referencia és a minta mérése nem egyszerre torténik, hanem elészor a
referenciamérést végezziik el, majd ezt koveti a minta mérése. Ebben az esetben az IR forrasbol
egy nyalab Iép ki, melyet egy sugarosztd két részre oszt. Az egyik nyalab elmegy az allo tiikor
iranyaba, majd onnan visszaverddve még egyszer athalad a sugdroszton, €s a mintan keresztiil
a detektorba jut. A masik nyaldb a sugéroszton keresztiil nem az allo, hanem egy mozgé tiikor
felé halad tovabb. Innen visszaverddve, a sugaroszton keresztiilhaladva a mintéan at jut el végiil
a detektorba. Abban az esetben, ha a mozg¢ tiikor és az all6 tiikor egymastdl egyenld tavolsagra
talalhato, akkor a két nyaldb egyszerre fog a detektorba érni, ugyanazzal a fazissal, emiatt
erésitik egymadst. Ugyanakkor az utkiilonbség moddositdsdval kioltast is el lehet érni.
Monokromatikus fény esetében, a tiikrot folyamatosan mozgatva az erdsitések és gyengitések
egy koszinuszgorbét rajzolnak ki, amely ennek a fénynek az Gn. interferogramja. Abban az
esetben, ha nem monokromatikus, hanem Osszetett fény a forras, akkor az dsszes, az Osszetett

fényben talalhato kiilonb6z6 hulldmhosszisagu fény altal létrehozott koszinuszgdrbék dsszegét
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kapjuk meg az interferogramon. Ebbdl az interferogrambdl Fourier-transzformacio segitségével
kaphat6 meg az IR spektrum.

Ez ut6bbi modszernek négy fontos elénye van a diszperzios késziilékekkel szemben. Az
egyik, hogy a berendezés a felépitését tekintve, optikai szempontbol egyszertibb. A masik, hogy
a Fourier-transzformacios késziilékek esetén a kalibracio egy jol ismert 1ézer hullamhosszal
torténik, és nem kell idérdl idore elvégezni, ellentétben a diszperzios késziilékekkel, amiket
ujra és Ujra sziikséges kalibralni. Szinén fontos elonye tovabba az is, hogy jobb a jel/zaj viszony
aranya egy ugyanannyi id6 alatt, diszperzids késziilekkel végzett méréshez képest, mivel az
interferogram minden pontja minden spektrumrol tartalmaz informéciot, a diszperzios mérésnél
ezzel ellentétben csak akkor kapunk informaciot, ha egy adott hulliamhosszon mériink, ezért a
Fourier-transzformacios késziilékek esetén effektive tobb mérési id6 jut egy spektrumra az
interferogram esetében. Végiil a jel/zaj viszony aranya azért is jobb, mert a diszperzios
berendezéssel ellentétben a felbontas ndveléséhez nincs sziikség optikai résre.

Az IR spektroszkopia lehetdséget nyujt arra, hogy képesek legyiink azonositani
molekulakat. Ez torténhet adatbazisok hasznalataval, korabban mar felvett
molekulaspektrumok alapjdn, vagy kvantumkémiai szamitasok segitségével is. Léteznek
ugynevezett karakterisztikus frekvencidk is, ami arra vonatkozik, hogy egy-egy
funkcidscsoport rezgése daltaldban ugyanazon a spektrumtartomanyon talalhat6. Ezek

ismeretében ellendrizni lehet, hogy rendelkezik-e egy adott funkcidscsoporttal a molekula.
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6. Eredmények

A kiértékelés soran mind az IPA, mind az aceton esetében a 2217 nm-es besugarzas utén,
az ¢jszaka, sOtétben torténd folyamatokat, azaz a H-atomos reakciokat vizsgaltam az IR
spektrumok alapjan. Az éjszaka soran fél o6ranként felvettem az OPUS programmal egy-egy
spektrumot a matrixrdl, ami lehetévé tette az idobeli valtozas nyomon kovetését. Az éjszaka
soran 15 ilyen spektrum késziilt. Ezek koziil a két, idoben egymastodl legtavolabb esét probaltam
venni, ekkor a legnagyobb mértékii a valtozas két spektrum kozott. Fontos, hogy a mérés elején
az alapvonal kevésbé illeszkedik a mérés végén felvett spektrum alapvonalahoz. Ennek egyik
oka, hogy a mérés elején a 2217 nm-es besugarzas utan a matrixnak sziiksége van egy kis
relaxacios idore (kb. 1 6ra), emiatt célszeribb a 2217 nm-es besugarzds utan 1-1,5 oraval
késziilt, azaz 2. vagy 3. spektrumot venni kezdeti spektrumnak. A masik ok, ami miatt az
alapvonal nem illeszkedik jol az, hogy a detektorban 1évd folyékony nitrogén az éjszaka soran
elparolog, igy a detektor felmelegszik, elmozditva az alapvonalat. Ennek a hatdsnak a
kikiiszobolése érdekében nem a felvett legutolso (15.) spektrumot, hanem az ¢jszaka vége elott
0,5-1,5 oraval késziilt 12—14. spektrumot érdemes hasznalni. Az IPA-val végzett kisérlet
kiértékelése soran a 3-as €s 13-as spektrumot hasznaltam fel. Ezek felhasznalasaval egy
kiilonbségi spektrumot készitettem (azaz a 13-as spektrumbol kivontam a 3-as spektrumot)
hogy lassam, milyen frekvenciaértéknél tortént valtozas a spektrumokban. A 4. abran lathat6 a
kifagyasztas utan felvett spektrum (barna), illetve az éjszaka elején €és végén felvett spektrumok

kiilonbsége (kék).
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4. abra: Az IPA-val végzett kisérlet gyokok képzodése szempontjabol relevans spektrumrészlete

(barna: kifagyasztas utani spektrum; kék: 2217 nm-es besugarzas utani éjszakai kiilonbségi spektrum;

piros nyillal a CH3C'(OH)CHj3-gydk azonositott savjai vannak jeldlve).

22



Az a sav, amely a kiilonbségi (kék) spektrumon a pozitiv irdnyba mutat, olyan molekuldhoz
tartozik, aminek koncentracidja az éjszaka soran nott, azaz az adott molekula képzddott a H-
atomos reakcid soran. Ha a sav negativ iranyban mutat, akkor a hozza rendelhetd részecske
koncentracidja csokkent a kezdeti allapotban mérthez képest, tehat fogyott az éjszaka soran. A
kiértékelésnél a spektrumok 2500-3000 cm ! kdzotti részét nem vizsgaltam. Ennek oka, hogy
ebben a tartomanyban jellemzéen csak HCl-komplexek savjai talalhatoak, amik mas molekulak
azonositasat nagyon megnehezitik.

A laboratoriumi méréssel parhuzamosan kvantumkémiai szamitasokat veégeztiink. A
molekuldkra szamitott energidkbol meghataroztam az adott reakciok gatjanak a magassagat,
melyet az 1. tablazatban foglaltam Ossze Osszehasonlitdsképpen. Ebbdl jol latszik, hogy az
eldzetes varakozasainknak megfelelden, az [PA esetében a legvaldsziniibb reakcio az, amikor a
H-atom a kozéps6 C-atomrol szakad le. A laboratoriumi kisérlet soran azt vartuk, hogy ezt a

molekulat latjuk majd a spektrumban.

1. tablazat: Az IPA hidrogénatommal torténé reakcidja soran keletkez6 gyokok energiagatjai.

Gyokmolekula képlete

CH:;C'HCH; | CH;CH(OH)C'H, | CH;CH(OH)C'H, | CHsC'H(OH) | CH;C'H(OH)

(anti) (gauche) (anti)
hartree 0,01050 0,01332 0,01191 0,06287 0,06287
kJ/mol 27,6 35,0 31,3 165,1 165,1

Az energiagatakat minden gyokre egy-egy kozds gorbén abrazoltam, ami az 5. és
6. dbran lathat6. Az energidkat minden esetben az IPA + H' rendszer energidjahoz

viszonyitottam.
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5. abra: Az IPA H-leszakitassal jaro reakcidinak energiagatjai.

200
165,1
—_—
150 4 £165.1
100 -
50
&
E Ln—or]
0 N 3 L]
CH3CH{OH)CH3 + H
0,0
_50 _
% CH3CH(OH) + CHq
—100 i 1142
CH3CH(OH) + CHa
—150 ~ {anti)
-115,5

6. abra: Az IPA H-addicioval jaro6 reakcioi koziil az egyik energiagatja.

A 6. abra mindkét termékének esetében ugyaniugy a CHs-csoportra addicionalodik a
H-atom, azonban a két esetben kiilonb6zd konformerek keletkeznek, mas irdnyba all az OH-
csoport a két esetben. Ez okozza azt, hogy ugyan az atmeneti allapotban a molekulak energidja
azonos, de a keletkezd gyokok energidja eltér.

Az TPA-b61 képzddo lehetséges gyokok relativ mért és szamolt intenzitasait, valamint a
mért és szamolt rezgési frekvenciaértékeit is 6sszehasonlitottam. Megprobaltam hozzarendelni
a mért adatokhoz a lehetséges termékeket. Az egyértelmiien azonositott CH3C(OH)CHs-

gyokhoz rendelt rezgési hullimszamokat a 2. tdblazatban foglaltam &ssze. A tobbi, lehetséges
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képz6dd gyokhoz is megprobaltam hozzérendelni a spektrumsavokat (Fiiggelék: F1. — F3.
tablazat), am ezek sikertelen probalkozdsok voltak, ezen részecskék nem alakultak ki a

kisérletek soran, a sdvok, amelyeket hozzajuk probaltam rendelni, mas molekuldkhoz tartoznak.

2. tablazat: A CH;C'(OH)CH;-gyok mért és szamolt hullamszamértékei és relativ intenzitasaik.

Szamolt
Mért hullamszam Relativ Relativ
hullamszam
[cm™] mért intenzitds | szamolt intenzitas
[cm™]

3632.9 3624.2 0,299 0,258
- 2959.2 - 0,429
- 2952.9 - 0,024
- 29252 - 0,226
- 2773,2 - 0,339
- 2754,5 - 0,548
- 1453,1 - 0,486
- 1445.6 - 0,016
- 1440,6 - 0,053
- 1427,0 - 0,065
- 1385,7 - 0,038
- 1372,5 - 0,043

1342,0 1342,3 0,164 0,092

1274,4 1267,0 1,000 0,206

1126,1 1110,5 0,597 1,000
- 1051,7 - 0,347

992,3 986,2 0,149 0,003
- 960,2 0,327
- 940,7 - 0,045
- 776,4 - 0,006
- 429.6 - 0,090
- 4723 - 0,111
- 189,3 - 0,154

A CH3;C(OH)CH3-gyokhoz egyértelmiien sikeriilt hozzarendelnem a 992,3 cm™', az
1126,1 cm™' az 1274,4 cm™ ! és az 1342,0 cm™' hullamszamnal talalhato savokat. Ezek a savok
az éjszaka rogzitett spektrumokon végig egyiitt mozogtak, és a gorbe alatti teriiletiiknek az
integralja iddegység alatt ugyanakkora ardnyban valtozott. A kvantumkémiai szamitdsokkal
Osszevetve pedig nagyjabol ott vannak a savok, ahol a szdmitasok alapjan varhatéak. Fontos
megemliteni tovabba, hogy a kisérlet soran lathatd volt az OH nyujtas savja 3632,9 cm™'
hulldmszamértéknél, ami pozitiv iranyba mutatott a kiilonbség spektrumon. Ez azt jelenti, hogy

biztosan keletkezett olyan termék, amelynél a hidrogénatom nem az OH-csoportol szakad le.
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Joggal feltételezhetd ezek alapjan, hogy tényleg az altalunk vart gyok keletkezett az IPA-val
torténd hidrogénreakciok soran.

A kvantumkémiai szamitasok segitségével a rezgési hullimszamokat jol lehet becsiilni,
azonban a hulldmszamokhoz tartozd intenzitdsok becslése gyakran egy 2-es szorzon beliil
bizonytalan. Az intenzitasértékeket a legnagyobb értékhez képest normaltam, igy dimenziod
nélkiili, relativ értékeket kaptam, a mért és a szamolt relativ intenzitdsok kozvetleniil
Osszehasonlithatok lettek. Ahol legfeljebb a fentebb emlitett nagyjabol 2-es szorzonyi az eltérés
a két értek kozott, ott a mért €s a szamitott intenzitadsok jo egyezést mutatnak. Jol lathato, hogy
a legtobb esetben nagysagrendekkel eltérnek (Fiiggelek F1. — F3. tablazat), és gyakorlatilag
csak a CH3C(OH)CHs-gyok esetén esnek egymashoz képest kozel az értékek. Fontos
megjegyezni, hogy a kisebb intenzitas savokat a kisérletek sordn nem latjuk. El6fordul, hogy
viszonylag nagy szamolt relativ intenzitas sav sem latszik a spektrumban, ez akkor torténhet
meg, ha a sav atfed egy masik molekula, ebben az esetben pl. az [PA savjaival. Tovabba érdemes
megemliteni, hogy a spektrumokat a kisérletek soran 550 cm™' — 4000 cm ' tartomanyban
vettem fel, emiatt azokat a savokat, amelyek ezen a tartomanyon kiviil esnek, szintén nem latjuk
a spektrumban. Az tehat, hogy mindossze négy savot sikeriilt hozzarendelni a gyokh6z nem
jelenti azt, hogy a hozzarendelés hibas, hiszen a tobbi sav esetében egyéb logikus okokbol nem
tudunk mért sdvokat hozzarendelni.

A kisérletek soran vizsgaltuk az aceton molekula (CH3C(O)CH3) H-atomos reakcioit is.
Milyen termékek keletkezhetnek a reakcid soran? Ahogy az IPA esetén, ezekre a lehetséges
kémiai reakciokra is kvantumkémiai szamitdsokat végzett témavezetom, Keresztes Barbara.
Ezeket felhasznalva, meghatdroztam a gatak magassagat, majd 6sszehasonitottam a kiillonb6zo
molekuldkra szamolt rezgési frekvenciakat a mért értékekkel. Az aceton H-atommal lejatszodo

reakcidinak gatjait a 3. tablazatban foglaltam Gssze.

3. tablazat: Az aceton H-atommal lejatszodo reakcidja soran keletkezé gyokok kialakulasanak

energiagatjai.
Gyokmolekula képlete
C(O)CHs3 CH3C(O)CH2 | CH3C(OH)CH3; | CH3CH(O")CH3
hartree 0,04280 0,00843 0,00840 0,00912
kJ/mol 112,4 22,1 22,1 23,9
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Az energiagatakat ebben az esetben is egy kozos gorbén abrazoltam, ezt a 7. abra
mutatja. Az energiagatakat minden esetben az aceton+ H' rendszer energidjahoz

viszonyitottam.
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7. abra: Az aceton H-atom-leszakitassal és -addicidval jaro reakcidinak energiagatjai.

Jol lathat6, hogy a szamitasok szerint a CH3C(O)C'Haz- ¢s a CH3C(OH)CH3-gyokok
képzodésének az energiagatja a legalacsonyabb, a C'(O)CHs- és a CH3CH(O")CH3-gyokok
esetében ezek a gatak sokkal magasabbak, kevésbé valdszinii ez utobbi reakciok lejatszodasa.
Az eldzetes varakozasunk szerint arra szamitottunk, hogy a CH3C(O)C'H»-gyok képzodhet az
aceton H-atomos reakcioja soran, azonban a minimalisan alacsonyabb gat miatt a kisérleti
eredmények szerint nemcsak a CH3C(O)CHz-gydk, hanem a CH3C(OH)CHj3-gyok is kialakult
a matrixban. Ez utoébbi ugyanaz a gyokmolekula, ami az IPA H-atomos reakcidja soran is
kialakult az IPA k6z¢éps6é C-atomjan talalhato H-atom leszakadasaval.

Az acetonnal végzett kisérlet kiértékelése soran a 4-es és 14-es spektrumot hasznaltam fel.
A4-eskb. 2 6raval az elsd spektrum utan, a 14-es pedig kb. fél 6raval az utolso (15-0s spektrum)
elott késziilt. Ezeknek vettem a kiilonbségét is (a 14-es spektrumbol kivontam a 4-es
spektrumot), hogy lassam, milyen hulldmszdmértéknél tortént valtozas a spektrumokban,
milyen hulldamszamértékek utalnak molekuldk keletkezésére vagy fogyasara. A 8. dbran lathato
a kifagyasztas utani spektrum (barna), illetve az éjszaka elején és végén felvett spektrumokbol

képzett kiilonbségi spektrum (kék).
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8. abra: Az acetonnal végzett kisérletbdl a képzodott gyokok szempontjabol relevans IR spektrum
részlete (barna: kifagyasztas utani spektrum; kék: éjszaka elején és végén felvett spektrumok
kiilonbsége; zold nyil: CH3C(O)C H;-gy6khoz azonositott savok, piros nyil: CH3C'(OH)CH;-gyokhoz

rendelt savok).
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Az IPA-hoz hasonléan ebben az esetben is §sszevetettem a mért és szamolt hullamszamokat
¢s intenzitasokat. Az IPA esetében részletezett megfontoldsok miatt ebben az esetben is a

relativ intenzitasokat tiintettem fel az egyes rezgési frekvencidkhoz a 4. és 5. tdblazatban.

4. tablazat A CH;C'(OH)CHs-gyok esetén mért és szamolt hullamszam értékei és relativ

intenzitasok.
Meért Szamolt Relativ Relativ
; +m | hullamszam .
hullamszam mért intenzitas 5zamo I,t
[cm™] [cm™] intenzitas
3632,9 3624,2 0,462 0,258
- 2959,2 - 0,429
- 2952,9 - 0,024
- 29252 - 0,226
- 2887,1 - 0,339
R 2773,2 - 0,548
R 2754,5 - 0,486
- 1453,1 - 0,016
R 1445,6 - 0,053
R 1440,6 - 0,065
R 1427,0 - 0,038
R 1385,7 - 0,043
1372,5 1372,5 0,538 0,092
R 13423 - 0,206
1274,6 1267,0 1,000 1,000
1125,7 1110,5 0,923 0,347
- 1051,7 - 0,003
- 986,2 - 0,327
- 960,2 - 0,045
- 940,7 - 0,006
- 776,4 - 0,090
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S.

4. tablazat folytatasa:

- 429,6 - 0,111
- 472,3 - 0,154
- 189,3 - 0,588

Meért Szamolt Relativ Relatiy
hullamszm | Pullamszam : mér_t . szamolt intenzitas
[Cm—l] [cm*l] Intenzitas
- 3115,5 - 0,093
- 3082,9 - 0,029
- 2942.0 - 0,226
R 29452 - 0,185
R 2932.0 - 0,048
1568,4 1543,7 1,000 0,775
R 1445,8 - 0,076
- 1460,8 - 0,129
1392,4 1397.,4 0,706 0,288
1372,5 1362,0 0,412 0,292
1235,2 1235,5 0,647 1,000
R 1046,0 - 0,041
- 1005,2 - 0,078
- 916,0 - 0,089
798,4 797,5 0,235 0,064
- 759,7 - 0,330
- 520,5 - 0,224
- 504,7 - 0,015
- 391,2 - 0,042

tablazat: A CH3;C(O)C Hx-gyok esetén mért és szamolt hullaimszamok és relativ intenzitasok.
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5.tablazat folytatasa:

345,1 - 0,002

63,1 - 0,002

Ebben a kisérletben az 1125,7 cm™, 1274,6 cm* és 1372,5 cm* hullamszamhoz tartoz6
savokat sikerilt hozzarendelnem a CH3;C:(OH)CH3-gyokhoz. A CH3C(O)CH»-gyokhoz pedig
a798,4cm™?, 12352 cm™, 1372,5 cm™?,1392,4 cm ™t és 1568,4 cm ™ sdvokat rendeltem hozza.
Ezek a savok az ¢jszaka rogzitett spektrumokon végig egyiitt mozogtak, és a gorbe alatti
teriiletiiknek az integralja idéegység alatt ugyanakkora aranyban valtozott. A kvantumkémiai
szamitadsokkal Osszevetve pedig nagyjabol ott vannak a savok, ahol a szdmitdsok alapjan
varhatoak. Erdemes megjegyezni, hogy az IPA-val végzett kisérlethez hasonléan 3632,9 cm -
nél itt is megjelent a CH3C'(OH)CH3-gyok OH-nyjtas savja.

A masik két lehetséges gyok estében (C'(O)CH3 ¢s CH3CH(O')CH3) nem jelentek meg
a szamitott hullimszamértékeknek megfeleld helyen Uj savok a spektrumban (C(O)CHj
esetében), illetve  nem voltak 1) sadvok egyértelmiien a gyokokhéz rendelhetdek
(CH3CH(O")CH3). Emiatt ezt a két gyokot nem azonositottam, ezek rezgési frekvenciaértékeit
nem tiintettem fel kiilon tablazatban. Fontos megemliteni, hogy a kvantumkémiai szamitasok
eredményei alapjan varhat6 volt, hogy nem alakul ki ez a két gyok a kisérletek soran, hiszen a
kialakulasuk reakcidgatja magasabb volt, mint a masik két, azonositott gyokeé.

Mint korabban emlitettem, az intenzitdsok kvantumkémiai meghatdrozasa egy kettes
szorzon beliil pontatlan. Ha megvizsgaljuk a két azonositott gyok esetében a mért és szamolt
relativ intenzitasokat, azt latjuk, hogy mind a CH3C(O)C'Hz-, mind a CH3;C'(OH)CHs-gyok
esetében elfogadhatd a relativ intenzitasok eltérése. A CH3C'(OH)CHs-gydk esetében kicsit
nagyobb ugyan az eltérés, azonban ez még elfogadhatd szamitasi hibanak. Egyes elméletileg
intenziv sdvok pedig azért nem lathatdak a kisérlet sordn, mert az aceton savjaival atfednek,

emiatt nem latjuk dket.
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7. Konkluzio

Kisérleti uton vizsgaltam az IPA H-atommal torténd reakcioit, azt feltételezve, hogy az
IPA kozEépsé C-atomjan taldlhatdé H-atom reagdl egy szabad H-atommal igy CH3C(OH)CH3-
gyokmolekula, valamint H>-molekula keletkezik. A laboratériumi kisérletek soran felvett
spektrumok, amelyeket kvantumkémiai szamitdsok segitségével értékeltem ki, valoban
alatamasztjak ezt a feltételezést.

Ezen kiviil a gyokok is reagalhatnak H-atomokkal, és () molekuldkat hozhatnak Iétre.
Ilyen folyamat példaul az, ha a CH3C(OH)CHs-molekula egy kovetkezd Iépésben még egy H-
atommal reakcioba 1ép. Ha az érkezé H-atom a gyok OH-csoportjardl leszakit egy H-atomot,
aceton €s egy Hr-molekula képzddhet. Ez a folyamat azonban vagy nem toértént meg, vagy a
detektalasi hatar alatti szinten jatszodott le a kisérletek soran, mivel a felvett spektrumok nem
utaltak az aceton kialakulasara.

Az acetonnal végzett kisérletek alapjan a kezdeti feltételezés, miszerint az aceton egyik
CHs-csoportjarol szakit le H-atomot az érkezé H-atom, és igy CH3C(O)C'H»z-gyok, valamint
H>-molekula keletkezik, szintén helyesnek bizonyult. Ezen kiviil a spektrumok alapjan
keletkezett CH3C/(OH)CHs-gyok is, ami a reakcidhoz tartozd alacsony energiagattal
magyarazhat6. Masodik 1épésben ebbdl a gyokmolekulabol keletkezhet IPA, ha a kozépsd C-
atomhoz kapcsolddik egy szabad H-atom. Ezt a reakciot azonban nem sikeriilt megfigyelni a
kisérletek soran.

A kutatasok tovabb folytathatoak példaul tgy, hogy az IPA-nal a k6zépsé C-atomrol
leszakadd H-atom helyére egy masik molekula C-atomjat kapcsoljuk egy reakcio soran, ezzel
elagazdsos szénlancu molekuldt hozva létre. Tovabbi mérési terveink kozott szerepelnek
fotolizises kisérletek az IPA szdrmazékaival. Ezekbdl a molekuldkbol fotolizissel eldallithato
lehet az a két gyok is, amelynél az IPA OH-csoportjarol, valamint a szélsé C-atomok egyikérdl

szakad le egy H-atom.
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8. Fuggelék

F1. tablazat: A CH3CH(O")CHs-gyok esetén probaként hozzarendelt mért és szamolt hullamszamok és
relativ intenzitasok.

Mert Szlémo I,t Relativ Relativ
hullgmszam | AUllEmszam mért intenzitas | szamolt intenzitas

[em™] [em™]

- 2979,8 - 0,335

- 2978,6 - 0,133

- 2965,5 - 0,475

- 2959,2 - 0,009

- 29447 - 0,072

- 2943,8 - 0,241

- 2657,1 - 0,182

- 1464,3 - 0,104

- 1453,1 - 0,055

- 1445,9 - 0,041

R 1440,3 - 0,006

1372,4 1369.,9 0,205 0,001

1364,2 1348,5 0,256 0,001

R 1147,1 - 0,118

R 1171,7 - 0,078

1126 1123,9 1,000 0,256

R 865,9 - 0,272

798.7 789,5 0,231 0,175

- 961,1 - 0,029

- 890,5 - 0,031

- 806,4 - 1,000

790,5 785,4 - 0,002

- 380,8 - 0,003
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F1. tablazat folytatasa:

- 279.,5 - 0,151
- 347,8 - 0,010
; 218,0 - 0,005
; 178,3 - 0,009

F2. tablazat: A CH;CH(OH)C'H: (gauche)-gyok esetén probaként hozzarendelt mért és szamolt
hullamszamok és relativ intenzitasok.

Mért Sz,émo I,t Relativ Relativ
hullgmszém | AullEmszam meért intenzitds | szamolt intenzitas

[cm™] [cm™]

3629,2 3625,8 0,299 0,214

- 3098,6 - 0,203

- 3013,3 - 0,154

R 2968,5 - 0,339

R 2981,6 - 0,310

R 2850,6 - 0,122

R 2836,4 - 0,636

R 1458,6 - 0,002

R 1445,7 - 0,051

- 1426,4 - 0,034

1364,2 1365,2 0,149 0,053

1342,0 1347,2 0,164 0,588

- 1329,2 - 0,042

1274,4 1234,7 1,000 0,416

- 1132,3 - 0,013

11261 1092,7 0,597 0,106

9922 990,5 0,149 1,000

- 938,0 - 0,045




F2. tablazat folytatasa:

- 912,1 - 0,399
- 816,5 - 0,100
- 580,6 - 0,543
; 470,5 - 0,041
- 407,5 - 0,098
- 501,6 - 0,005
- 129,0 - 0,306
- 237,1 - 0,149
- 97,8 - 0,022

F3. tablazat: A CH;CH(OH)C'H: (anti)-gyok esetén probaként hozzarendelt mért és szamolt

hullamszamok és relativ intenzitasok.

Mert SZ,émO Ij[ Relativ Relativ
hullamszam | Ullamszam mert intenzitas szamolt intenzitas

[cm™] [em™]
3632.8 3632,6 0,475 0,268716595

- 31244 - 0,114

- 3035,0 - 0,140

- 2970,6 - 0,445

- 2954,7 - 0,414

- 2848,9 - 0,211

- 2753,9 - 0,404

- 1456,5 - 0,011

- 1451,8 - 0,058
1409,7 1415,7 0,125 0,060
1364,2 1364,5 0,250 0,094

- 1356,0 - 0,389

R 1297,9 - 0,143
1219,4 1213,5 0,075 1,000

35



F3. tablazat folytatasa:

11261 | 11276 1,000 0,403
] 1060,2 i 0,068

i 1024,7 : 0,176

i 948,4 : 0,425

i 895.,0 : 0,325
8177 817,4 0,050 0,108
i 553,3 : 0,476

i 500,5 : 0,172

i 407.8 - 0,062

] 365,3 : 0,088

i 174,1 : 1,270

i 241,5 : 0,218
28,6 : 0,128
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