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A légkör kémiájában és az égési folyamatokban sok olyan gyökös elemi reakció 

fordul elő, amelyekben két reaktáns ütközésében komplex képződik. A komplex alkotóit 

egyes esetekben erős kovalens kötés, máskor gyenge hidrogénhíd vagy van der Waals 

kölcsönhatás tartja össze. A komplexképződéssel járó reakciók kinetikája igen változatos, 

különösen, ha a köztitermék többféle párhuzamos úton más-más konstitúciójú termé-

kekké bomolhat. A komplexképződés exoterm folyamat.  Gázfázisban, különösen kis 

nyomáson azonban a felszabaduló energia nem tud eltávozni a köztitermékből. Az ilyen, 

kémiailag aktivált komplexek sorsa attól függ, hogy milyen magas potenciálgáton keresz-

tül vezetnek a továbbalakulási reakcióik. Reakcióképességüket elveszíthetik, stabilizá-

lódhatnak, ha nagy energiatartalmuk egy részét leadják más molekulákkal végbemenő 

ütközésekben, amelyek gyakorisága a nyomástól függ. Az energiavesztés és a tovább-

alakulás kompetíciója miatt a komplexképződéssel járó bimolekulás reakciók sebességi 

együtthatója gyakran nyomásfüggő, és erősen függ a hőmérséklettől is. Előfordul, hogy 

az aktiválási energia negatív, sőt, hogy a hőmérséklet változásával előjelet vált.  

Az ezen reakciótípusba tartozó kémiai és a kapcsolódó fizikai folyamatok 

összjátékának kvantitatív leírásában nagy szerepe van az elméleti vizsgálatoknak. 

Elméleti úton lehet kiszámítani a reakciókat jellemző potenciálisenergia-felületeket, és 

azok ismeretében az atomok mozgását kvantum- vagy klasszikus mechanikai úton szimu-

lálva megkaphatjuk a sebességi együtthatót olyan hőmérséklet-tartományokra is, amelye-

ket kísérleti úton nem lehet elérni. A kapott részletes információ  elemzésével azt is 

megérthetjük, hogy a kísérleti feltételek miért vezettek a megfigyelt eredményekre.  

Az előadásban néhány, a komplexképződéssel járó bimolekulás reakciók 

kinetikájáról és dinamikájáról elméleti úton kapott eredményt mutatok be, például, hogy 

mi az oka az aktiválási energia előjelváltásának, vagy, hogy alkalmazható-e az 

átmenetiállapot-elmélet  minden komplexképződéssel járó bimolekulás reakció leírására. 


