A metil-amin adszorpcidjanak vizsgalata amorf jég feliiletén a
vilagilir koriilményei kozott, nagykanonikus Monte Carlo modszerrel
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A metil-amin potencidlis prekurzora a glicinnek, mivel CO;-dal valé reakcidja jég vagy
folyékony viz fellletén glicint eredményez. Egyes feltételezések a kémiai evollcié folyaman
— ami a fehérjék és a nukleinsavak megjelenése el6tti id6szak — keletkezett glicint részben
vagy teljesen ezen reakcié eredményének tulajdonitjak. Ismert tovabba az is, hogy mind a
metil-amin, mind a CO; jelen vannak a csillagkozi térben. Emellett szdmos, a vilaglrbdl
érkezett meteorit fellletén detektaltak a glicint is. Ab initio szamitasok megmutattak, hogy a
vizes fellletek katalizdljdk a fent emlitett reakcidét, mi tobb, azt talaltak, hogy a reakcid
végbemenetelének a hdémérséklet csokkenése kedvez. Az egyetlen korilmény, ami
akaddlyozhatja ennek lejatszodasat a csillagkozi térben, a reaktdnsok rendkiviil alacsony
koncentracidja. Kutatdsi célunk az volt, hogy megvizsgaljuk annak a lehet&ségét, hogy a metil-
amin koncentracidja lokalisan megndvekszik az amorf jég felliletén torténé adszorpcid altal
alacsony, részben a kozmikus térre jellemz& h6mérsékleten (200-20K), ezzel lehet6vé téve,
hogy a folyamat szamottevé sebességgel menjen végbe. Vizsgalataink soran kizardlag
szamitégépes szimulaciés mddszerekkel dolgoztunk.

Az eredményeink megmutattak, hogy a metil-amin erds adszorpcids hajlammal rendelkezik
az amorf jég felliletén: tobb molekularis rétegben is adszorbeal, s amint az varhatd, az
adszorpcid intenzitasa egyre n6 a hGmérséklet csokkenésével. Szintén megéllapithatd, hogy
a metil-amin kicsi, am még detektalhaté koncentracidban a jég tombfazis belsejébe is behatol.
A szamitasaink alapjan kapott adszorpcids izotermak - eltekintve a beoldddott molekuldk
okozta kilonbségtdl - viszonylag jol illeszthet6ek Langmuir-féle izotermadval. Az illesztett
izotermak meredeksége nagyon hirtelen emelkedik, ami arra enged kovetkeztetni, hogy
tekintélyes fellleti slrlséget tapasztalhatunk mar nagyon kis, a vilaglrre jellemzé nyomas
mellett is (102>-10-3° Pa) 20K-en. Ezek alapjan ugy talaltuk, hogy a csillagkozi térben e reakcid
kell6 sebességgel végbemehet jeges fellileteken.

Emellett vizsgaltuk az els6 adszorpcids rétegben taldlhatd metil-amin molekulak orientacidjat,
illetve a kotési energia jarulékait. Az eredményeinkbdl arra kovetkeztettlink, hogy a metil-
amin molekuldk a jégfellleten lév6é vizmolekuldkkal jellemz6en harom hidrogén kotést
alakitanak ki a vilaglrre jellemz6 alacsony kémiai potencidlon, azaz alacsony nyomason.



