Miért van szukség elméleti szamitasokra az
asztrokémiai kutatasok soran?
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Ahhoz, hogy a csillagkozi tér
vizsgalata, illetve a laboratoriumi
kisérletek elvégzése soran felvett
spektrumokat elemezni, az egyes
reszecskeket azonositani lehessen,
elengedhetetlen az elméleti szamitasok
elvéegzése. Ennek soran meghatarozhato,
hogy egy molekula milyen hullamhosszu fény
elnyelésére, illetve kibocsatasara képes.
Ezzel minden részecske esetén
meghatarozhatd egy-egy ra jellemzd,
egyedi szinkép. Ezeket az elméleti
spektrumokat 6sszehasonlitva
a kisérleti szinképekkel
azonosithatok a molekulak.

Az asztrokémia a csillagkozi teret
felépitd részecskék azonositasaval,
azok kialakulasaval és a koztuk vegbemeno
kémiai reakciokkal foglalkozo tudomanyag.

A hatalmas vilagegyetem részecskéinek
tavolrol, a Fold kozelébdl elvegzett
azonositasa spektroszkopiai modszerekkel
és laboratoriumi kisérletek elvégzésevel
lehetséges.
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Kutatasunk soran a [H, C, N],
[H, C, N, O], [CH,, C, N] és [CH,, C, N, O]
izomerek elméleti rezgési frekvenciaértékeit
hataroztuk meg. Ezeket 6sszehasonlitottuk a
kulonb6z6 kisérletek soran kapott spektrumok
rezgesi frekvenciaértékeivel, igy hataroztuk
meg, hogy milyen részecskék alakultak ki
az egyes kémiai reakciok soran.
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1. abra. A [H, C, N, O] és a [CH;, C, N, O] izomere
elméleti spektrumai. (B3LYP/cc-pVTZ)
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Az elméleti szamitasok elvégzése
tehat elengedhetetlen az asztrokémiai
vizsgalatokban, mert segitik az egyes
kisérletek soran kialakult részecskék
azonositasat, a kisérletek soran lejatszédott
kémiai reakciok meghatarozasat. Az elméleti
szamitasok kozvetett uton hozzajarulnak
a csillagkozi tér részecskéinek
azonositasahoz, vilagegyetemiink
pontosabb megismeréséhez.

Hullémszdm / cm™

2. abra. Egy kisérlet soran kapott spektrum
az azonositott részecskék feltiintetésével.

3. dbra. A James Webb Urteleszkop.
(https://www.nasa.gov/press-release/)
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