A metil-amin adszorpcidjanak vizsgalata amorf jég feliiletén a vilagliir
kériilményei k6z6tt, nagykanonikus Monte Carlo modszerrel
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A metil-amin potencialis prekurzora a glicinnek, mivel CO_-dal valé reakcidja jég

2
vagy folyékony viz feliletén glicint eredményez. Egyes feltételezések a kémiai
evolucié folyaman — ami a fehérjék és a nukleinsavak megjelenése eldtti id6szak—
keletkezett glicint részben, vagy teljesen ezen reakcié eredményének tulajdonitjak.
Ismert tovabba az is, hogy mind a metil-amin, mind a CO2 jelen vannak a csillagkozi

térben. Emellett szdmos, a vilaglrbdl érkezett meteorit fellletén detektaltdk a glicint
is. Ab initio szamitasok megmutattak, hogy a vizes felliletek katalizaljak a fent emlitett
reakcidét, mi tobb, azt taldltdk, hogy a reakcié végbemenetelének a hdmérséklet
csokkenése kedvez. Az egyetlen kortilmény, ami akadalyozhatja ennek lejatszédasat a
csillagkozi térben, a reaktansok rendkivil alacsony koncentraciéja. Kutatasi célunk az
volt, hogy megvizsgaljuk annak a lehetdségét, hogy a metil-amin koncentracidja
lokdlisan megnovekszik az amorf jég felUletén torténdé adszorpcidé altal alacsony,
részben a kozmikus térre jellemz6 hédmérsékleten (200-20K), ezzel lehetdvé téve, hogy
a folyamat szamottevé sebességel menjen végbe. Vizsgalataink soran kizardlag
szamitdégépes szimulaciés mddszerekkel dolgoztunk.

Az eredményeink megmutattdk, hogy a metil-amin erds adszorpciés hajlammal
rendelkezik az amorf jég fellletén: tdbb molekularis rétegben is adszorbeal, s amint az
varhaté, az adszorpcid intenzitdsa egyre né a hdmérséklet csokkenésével. Szintén
megallapithatd, hogy a metil-amin kicsi, &m még detektalhaté koncentraciéban a jég
tombfazis belsejében is behatol. A szamitasaink alapjan kapott adszorpcids izotermak
- eltekintve a beoldédott molekuldk okozta kilonbségtdl - viszonylag jdl illeszthetéek
Langmuir-féle izotermaval. Az illesztett izotermdk meredeksége nagyon hirtelen
emelkedik, ami arra enged kovetkeztetni, hogy tekintélyes fellleti slriséget

tapasztalhatunk mar nagyon kis, a vilagUlrre jellemzd nyomdas mellett is (10'25-10'30
Pa) 20K-en. Ezek alapjan ugy talaltuk, hogy a csillagkozi térben e reakcié kelld
sebességgel végbemehet jeges fellleteken.

Emellett vizsgaltuk az els6é adszorpcids rétegben talalhaté metil-amin molekulak
orientaciojat, illetve a kotési energia jarulékait. Az eredményeinkbdl arra
kovetkeztettliink, hogy a metil-amin molekulak a jégfellileten 1évé vizmolekuldkkal
jellemz8en harom hidrogén koétést alakitanak ki a vildglrre jellemzd alacsony kémiai
potencialon, azaz alacsony nyomason.
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