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A természetben lejátszódó jelenségek 
között nagyon sok olyan létezik, 
amelyek megértéséhez nélkülözhe-

tetlenek az atomi és molekuláris ütközési 
folyamatokról szerzett ismereteink. Min-
dennapi életünk során is számos olyan m_-
szaki alkalmazással, illetve vizsgálati mód-
szerrel  találkozunk, amelyek létrejöttében 
vagy fejlQdésében ezen ismereteknek meg-
határozó szerep jutott.  Ide sorolhatjuk a 
korszer_ anyagmegmunkálási módszereket, 
amelyek az ionnyalábok és anyag kölcsön-
hatásának mind pontosabb ismerete révén 
jöttek létre.  Számos orvosi alkalmazásban, 
mint például a radioterápia, a biológiai mo-
lekulákkal ütközQ ionok által leadott ener-
gia pontos meghatározása alapvetQ jelentQ-
ség_. Említhetjük továbbá a plazma� vagy 
asztrofizikát is, mivel a földi laboratóriu-
mokban elQállított vagy a csillagközi térben 
található plazma hQmérséklete az atomok, 
molekulák és ionok ütközése révén emelke-
dik vagy csökken. Természeti környezetünk 
megQrzésében igen fontos az ipari tevé-
kenységekbQl származó hosszú távú károsí-
tó hatások mind jobb ismerete.  Tipikus pél-
da a magaslégkörbe feljutott klórtartalmú 
molekulák szerepe, amelyek a világ_rbQl 
érkezQ nehézionokkal ütközve széthasad-
nak, és a nagy mennyiség_ szabaddá váló 
atomi klór az ózonréteg elvékonyodását is 
eredményezheti. A kozmikus sugárzás ká-
rosító hatása is közismert, például a nagy-
távolságú _rutazások tervezésében komoly 
kérdésként vetQdik fel, hogy a nagysebessé-
g_ töltött ionok milyen mérték_ veszélyt je-
lentenek az élQ szervezetre.  Mint ismeretes, 
a metán igen fontos összetevQje volt a földi 
Qslégkörnek. Így más bolygók vagy azok 
holdjaik légkörében megfigyelhetQ metán-
koncentráció kozmikus sugárzás hatására 
történQ változása igen izgalmas kérdéseket 
vet fel az élet létével, illetve keletkezésé-
vel kapcsolatban.  

Az említett gyakorlati alkalmazások mel-
lett az ion-atom és ion-molekula ütközési fo-
lyamatok megismerése önmagában is fontos, 
mint a fizikai alapkutatás egyik problémája. 
Ezekben a folyamatokban ugyan a jól is-
mert Coulomb�kölcsönhatás dominál, azon-
ban három, vagy annál több Coulomb�erQvel 
kölcsönható részecske esetén nem ismerjük 
a mikrorészecskék mozgását leíró Schrö-

dinger�egyenlet egzakt megoldását. Így már 
a legegyszer_bb, három részecske részvé-
telével lezajló folyamatnak is, mint például 
a proton és a hidrogénatom ütközésének a 
pontos leírása az egyik legnagyobb kihívása 
napjaink atomfizikájának.  A probléma csak 
jelentQs  közelítések árán oldható meg, ame-
lyek jósága  leginkább a kísérletekkel való 
összevetés során ítélhetQ meg.

Vizsgálati módszerek

Bonyolult rendszerek vagy folyamatok 
megismeréséhez sok esetben az egysze-
r_bb rendszerek és jelenségek tanulmá-

nyozásán keresztül vezet az út. Így példá-
ul a molekulákon lejátszódó folyamatok 
megértéhez nagy segítséget nyújt az atomi 
ütközési jelenségek mind alaposabb isme-
rete. Ez utóbbiak vizsgálatához pedig cél-
szer_ a „legegyszer_bb” három részecske 
részvételével lezajló folyamatokat tekin-
teni. Egy szabad atom ionnal történQ üt-
közése során három, ún. elemi folyamatot 
különböztethetünk meg. i). A céltárgyatom 
gerjesztQdése, amely során egy elektron 
valamelyik betöltetlen atomi pályára ugrik 
át. ii) A céltárgyatom ionizációja, amely 
a gerjesztés azon speciális esete, amikor 
az elektron kilökQdik az atomból, hátra-
hagyva egy  pozitív töltés_ iont. iii) Az 
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1. ábra. CHq+ (q=1-4) ionok keltésének hatáskeresztmetszete proton - CH
4
 

ütközésekben a  bombázó energia függvényében. Folytonos vonal: jelen CDW-EIS 
számítások; szimbólumok: kísérleti eredmények [10]
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elektronbefogás folyamata, amelyben a 
céltárgyból egy elektron a lövedékion va-
lamelyik kötött pályájára fogódik be. Egy 
ütközés során természetesen nem csak egy 
elektron átmenete valósulhat meg. Ekkor 
többelektronos folyamatokról beszélünk, 
például kétszeres vagy többszörös ionizá-
ció, ionizáció és gerjesztés vagy ionizá-
ció és elektronbefogás együttes lejátszó-
dása stb. Ezek az ún. elsQdleges ütközési 
folyamatok, amelyeket a lövedék eltávo-
lodása után másodlagos – a visszamaradt  
céltárgyion legerjesztQdésével járó – jelen-
ségek is követhetnek. Itt akár a céltárgy to-
vábbi ionizációja is bekövetkezhet, amikor 
például egy elektron legerjesztQdése során 
felszabaduló energia egy külsQ héjon lé-
vQ elektron kilökQdését eredményezi, amit 
a szakirodalom Auger-folyamatként tart 
számon. EzekrQl a folyamatokról bQveb-
ben is olvashatunk az [1,2] munkákban. 
Az atomoktól eltérQen a molekulák több 
szórócentrummal rendelkeznek. Ha csu-
pán az elektronátmeneteket tekintjük, az 
ion-atom ütközésekben megismert folya-

matok – a molekulák eltérQ elektronszer-
kezetét tükrözve –  hasonlóan megfigyel-
hetQek  az ion�molekula ütközésekben is. 
Viszont a kép jelentQsen bonyolódhat, ha 
az ütközés során szóródott lövedékionok 
vagy a visszalökQdött molekulaionok el-
oszlását vizsgáljuk, mivel már egy-két 
elektron átmenete is a molekula széttöre-
dezéséhez, fragmentálódásához vezethet, 
ami akár nagyszámú töredékion megjele-
nését is eredményezheti.        

Atomi és molekuláris ütközési folya-
matok tanulmányozása során rendszerint 
valamilyen gáz vagy gQz halmazállapotú 

céltárgyra irányítjuk az ionnyalábot.  Az 
ütközés során szétrepülQ részecskék tölté-
sének, energia- és szögeloszlásának meg-
határozása lehetQséget nyújt az eredeti  üt-
közQ partnerek belsQ szerkezetének, és a 
köztük fellépQ kölcsönhatások mind rész-
letesebb megismerésére. Nagyszámú ré-
szecske esetén ez igen komoly feladatot 
jelent, így rendszerint csak néhány kilö-
kQdött elektron vagy ion tulajdonságainak 
meghatározására van reális lehetQség.  Ez 
annak ellenére is elmondható, hogy a mé-
rési eljárások jelentQs fejlQdésen mentek 
keresztül az elmúlt évtizedekben. A koin-
cidencia méréstechnika elterjedése lehe-
tQvé tette több részecske egyidej_ detek-
tálását. Az Elektron Ciklotron Rezonan-
cia (ECR) elven alapuló ionforrások és a 
tárológy_r_k területén végbement fejlQdés 
jelentQsen bQvítette a bombázó ionok ener-
gia- és töltésválasztékát. A lézer vagy az 
elektron h_tési technika megjelenése a cél-
tárgy kezdeti állapotának preparálásában 
hozott jelentQs elQrelépést. Így napjaink-
ban egyszer_ rendszerek esetén kinemati-

kailag teljes mérések is végezhetQek, kö-
szönhetQen a közelmúltban kifejlesztett, a 
néhány Kelvin hQmérsékletre leh_tött cél-
tárgy és a visszalökött ionspektroszkópia 
kombinálása révén megvalósult ún. 
COLTRIMS (COLd Target Recoil Ion 
Momentum Spectroscopy) berendezések 
révén [3]. AZ MTA Atomki Atomi Ütkö-
zések Osztályán folyó kísérleti vizsgálata-
inkhoz igen komoly instrumentális hátte-
rünk van. Világszerte elismert elektron- és 
ionspektrométereket fejlesztettünk ki az 
évek során, elsQsorban az atomi ütközési 
folyamatok vizsgálatára [1,2,4]. Adaptá-

lásuk és alkalmazásuk a molekuláris ütkö-
zési jelenségek tanulmányozására napja-
inkban is folyik. EzekrQl a közelmúltban 
jelent meg ismertetQ a Természet Világá-
ban [5].   

A kísérletekbQl nyert adatokat rend-
szerint elméleti számítások eredményei-
vel vetjük össze. Az egyezés pontossága 
a valóságról alkotott képünk helyességét 
tükrözi vissza. Modelljeinket a kvantum-
mechanika eszköztárából építjük fel, de 
– amint látni fogjuk – bizonyos körülmé-
nyek között  a klasszikus mechanikát is 
eredményesen alkalmazhatjuk [6,7]. ElsQ-
sorban az elektronhéjon végbemenQ válto-
zásokat vizsgáljuk, amelyekbQl következ-
tethetünk a molekulaszerkezeti változá-
sokra is.  Modelljeink általában bonyolul-
tak, különösen ha több elektron átmenetét 
vizsgáljuk, ahol az elektronok egymás 
közti kölcsönhatásai (elektronkorreláció)  
is fontosak. Az üközési modelleket célsze-
r_ az ütközés energiája szerint osztályozni. 
Nagy, ill. közepes energiájú ütközésekrQl 
akkor beszélünk, amikor a bombázó ion 
sebessége közel azonos vagy nagyobb a 
folyamatban résztvevQ elektronok pálya-
sebességeinél.  Ilyen esetekben az ütközés 
igen gyorsan játszódik le, az elektronok 
átmenetei rendszerint közbensQ állapo-
tok nélkül, vagy egy�két közbensQ álla-
poton keresztül valósulnak meg, ami jól 
modellezhetQ a perturbációs (azaz a rend-
szer csekély mérték_ megzavarását felté-
telezQ) közelítésben. Az elektronok köl-
csönhatása révén létrejövQ átmenetek az 
ütközési idQnél jóval nagyobb idQskálán 
valósulnak meg, így az ionok által gene-
rált gyorsan lezajló állapotváltozásokban 
az elektronkorreláció  szerepe jó közelí-
téssel  elhanyagolható. Ekkor a többelekt-
ronos átmenetek az ún. függetlenrészecske 
képben  írhatók le. Az egyes elemi esemé-
nyek egymástól függetlenül játszódnak le, 
és egy többelektronos átmenet valószín_-
sége az egyelektronos átmenetek valószí-
n_ségeinek a megfelelQ (binomiális vagy 
multinomiális) statisztikájú kombinációja-
ként adható meg. A nagy tömegbQl és se-
bességbQl eredQen a bombázó ionok által 
az ütközésben átadott energia elhanyagol-
ható az ütközés elQtti energiájukhoz ké-
pest, ezért jó közelítéssel a lövedék moz-
gását egy klasszikus egyenes vonalú vagy 
hiperbola pályával írhatjuk le.  Ez az eljá-
rás az irodalomban félklasszikus módszer-
ként ismert, mivel az elektronok mozgását 
továbbra is a kvantummechanika eszközé-
vel tárgyaljuk. 

Alacsony energiájú ütközések esetén (a 
bombázó ion sebessége jóval kisebb az 
elektron pályasebességénél) a lövedékion 
elég hosszú ideig tartózkodik a céltárgy te-
rében, és az elektronoknak elég idejük van 
alkalmazkodni a megváltozott potenciális 
energia viszonyokhoz. Az egyes elektron-

2. ábra. Az uracil molekula proton lövedék által kiváltott teljes ionizációs 
hatáskeresztmetszete.  Kísérleti adatok: háromszög, [11]; telt kör, [12]. Elméletek: 

szaggatott vonal, CDW-EIS; pontozott vonal, CB1; pontozott-szaggatott vonal, 
CTMC-COB [13,14]; folytonos vonal, jelen  CTMC számítások 
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átmenetek már nem tekinthetQek függetle-
neknek, mivel jelentQs a csatolódás a kü-
lönbözQ reakciócsatornák között. Az ütkö-
zés során egy ún. kvázimolekula alakul ki, 
és a rendszer számos köztes állapoton megy 
keresztül, mire eléri a végállapotot. Ezen 
folyamatok a meglehetQsen bonyolult és 
számításigényes csatolt-csatornás (coupled-
channel, CC) eljárásokkal írhatók le. 

A hatvanas évektQl kezdQdQen a klasz-
szikus mechanikai alapokon nyugvó ún. 
klasszikus pályájú Monte-Carlo-(Classical 
Trajectory Monte Carlo, CTMC) módsze-) módsze-
reket is alkalmaznak az atom- és moleku-
lafizikai problémák tárgyalásában [8]. A 
módszer lényege, hogy a kvantummecha-
nikai rendszert mint parányi naprendszert 
tekintik, ahol a részecskék mozgását a 
Newton�törvények irányítják. Nagyszámú 
egyedi pálya meghatározásával és kiérté-
kelésével, statisztikai úton számítják ki a 
különféle fizikai tulajdonságokat és a re-
akciók jellemzQ paramétereit. A kiinduló 
pályák excentricitását és a Kepler�sík irá-
nyát véletlen számok segítségével állítják 
be úgy, hogy az elektron kötési energiája 
megegyezzen az irodalmi értékkel. A fen-
ti atom- és molekulafizika jelenségek igen  
részletes ismertetése megtalálható a közel-
múltban kiadott áttekintésben [9]. 

Néhány kutatási eredmény az 
Atomkiból

A továbbiakban néhány, az MTA Atomki 
Atomi Ütközések Osztályán a nagyener-
giájú  molekuláris ütközések kutatásában 
elért eredményt ismertetünk röviden. Eze-
ket a vizsgálatokat nagy részben a jelen-
leg is futó Országos Tudományos Kutatá-
si Alap (OTKA) K 109440 számú kutatási 
pályázatának támogatásával végeztük. Az 
1. ábrán a metán molekula fragmentációs 
folyamatainak hatáskeresztmetszeteit tün-
tettük fel a bombázó energia függvényé-
ben (hatáskeresztmetszet: a tekintett folya-
mat valószín_ségét jellemzQ mennyiség, 
amelynek atomfizikai egysége cm2). A 
CH

4 
molekulát nagyenergiájú proton löve-

dékkel bombázva, arról protonok, ill. hid-
rogénatomok válnak le.  Amint az ábra is 
mutatja, az egyes CHq+ ionok megjelené-
sére vonatkozó kísérleti és elméleti hatás-
keresztmetszetek igen jól egyeznek a bom-
bázó energia szinte teljes tartományán (a 
lövedékionok energiáját megaelektronvolt 
(MeV), ill. kiloelekronvolt (keV) egysé-
gekben mérjük, lásd az ábrákat). A számí-
tásokat egy ún. folytonosan torzított hullá-
mú perturbációs közelítésben (Continuum 
Distorted Wave with Eikonal Initial State, 
CDW�EIS) végeztük el [10].  ElsQdleges 
folyamatként a metán molekula egyszeres 
és többszörös ionizációjának valószín_sé-
geit számítottuk ki. Az ionizációt köve-

tQen a CH
4
n+ ionok – irodalomból vett – 

ún. fragmentációs útvonalainak segítségé-
vel határoztuk meg az egyes CHq+ ionok 
megjelenésének valószín_ségeit. 

Az uracil molekula az RNS�ben található 
négy nukleobázis egyike. A 2. ábra az uracil 
teljes ionizációs hatáskereszmetszetét mutat-
ja a lövedék protonok energiájának függvé-
nyében.  Számításainkat, amelyet folytonos 
vonal jelöl, a klasszikus pályájú Monte-Car-
lo-közelítésben végeztük el.  Az ábra más, 
kvantummechanikai számítások eredménye-
it is tartalmazza, összevetve a meglévQ né-
hány kísérleti adattal. Jól látható, hogy 100 
keV feletti bombázó energiák esetén a klasz-
szikus számítás eredményei igen jól egyez-
nek a kísérleti adatokkal és többi elméleti 

leírás eredményeivel is. A 100 keV alatti üt-
közési energiákon lényeges eltérés mutatko-
zik a különbözQ elméleti jóslatok között, és 
pontosságuk megítéléséhez nincs megfelelQ 
kísérleti adat. Az azonban kijelenthetQ, hogy 
a perturbációs eljárások ezen az alacsonyabb 
energiatartományon már jelentQsen veszíte-
nek érvényességükbQl, amit a CDW�EIS és 
az elsQrend_ Born (Coulomb Corrected first 
Born, CB1) számítási eredmények közöt-
ti eltérés is jól mutat.  Eltérés mutatkozik a 
jelen CTMC és a  CTMC-COB számítások 
eredményei között is. Az utóbbi közelítésben 
a COB (Classical Over the Barrier) jelölés 

arra utal, hogy  a kilökQdQ elektront mind-
addig virtuális részecskeként kezelik, amíg 
az energiája nem elegendQ a többi részecske 
által keltett potenciálgödörbQl való kijutás-
hoz. A CTMC�COB eredményeket publiká-
ló szerzQk viszonylag kevés számú (néhány 
száz)  pályát számítottak végig, szemben a 
mi munkánkkal, amelyben a tekintett ütkö-
zési események száma több tízmillió volt. 
Ráadásul a mi modellünkben az aktív elekt-
ron végig – a nehéz magok és passzív elekt-
ronok által kialakított átlagtérben mozogva – 
valós részecskeként volt kezelve.

A negatív hidrogénion (H-) egy la-
zán és egy erQsen kötött elektronnal ren-
delkezik, könnyen ionizálható, és nincs 
stabil gerjesztett állapota. Természetbeni 

elQfordulásáról számos 
bizonyíték tanúskodik. 
Jelenléte kimutatható a 
Nap vagy a csillagkö-
zi gázok átlátszóságá-
nak vizsgálata során is. 
Nagy reakcióképessé-
ge miatt számos kémiai 
folyamatban is fontos 
szerepet tölt be.  Ál-
talánosan elfogadott, 
hogy H- ionok rend-
szerint lassú elektronok 
vagy protonok valami-
lyen hidrogéntartalmú 
molekulákkal történQ 
ütközésekor bekövet-
kezQ elektronátadás és 
gerjesztQdés, majd az 
azt követQ disszociáció 
révén jönnek létre. Egy 
közelmúltban a mole-
kulák ütközése során 
kilépQ elektronok ener-
gia- és szögeloszlását 
mérve, negatív hidro-
génionoktól származó 
csúcsokat azonosítot-
tunk [15] (3. ábra). Az 
OH+ - argon és OH+ 
- aceton rendszereken 
elvégzett mérések ered-
ményei csak úgy voltak 
értelmezhetQek, ha fel-
tételeztük, hogy a H- 

ionok a hidrogént tartalmazó molekulák-
ból kéttest ütközés – egy proton és egy 
másik nehéz részecske, pl. Ar vagy O 
mag közötti ütközés – következtében vál-
nak le. Egy ilyen mag-mag ütközés során, 
ami a klasszikus Rutherford�szórással is 
jól értelmezhetQ,  a leváló protonok né-
hány százalékos valószín_séggel ragad-
nak magukkal két elektront.  Ezt a kéttest 
ütközési képet a közelmúltban a H+ io-
nok leválására végzett kísérleteink is alá-
támasztották.  Ezek a megfigyeléseink azt 
mutatják, hogy a negatív hidrogénionok 
keletkezése sokkal általánosabb a vártnál, 
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3. ábra. Negatív ionok megfigyelésének 
hatáskeresztmetszetei OH+ - argon és OH+ - aceton 

ütközésekben a meglökött ionok energiájának 
függvényében különbözQ megfigyelési szögeknél [15] 
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és nem szükséges hozzá speciális kiinduló 
molekulaállapot. A kísérleti vizsgálatokat 
egy nemzetközi együttm_ködés keretében, 
a franciaországi GANIL (Caen) laborató-
riumban végeztük, míg az adatok kiértéke-
lése és értelmezése Debrecenben történt. 

Az eddig ismertetett munkákban a mo-
lekulák orientációját (a molekulatengely 
és a lövedék sebességvektora által bezárt 
szög) nem figyeltük meg, ezekre a szá-
mításokban átlagolni kellett. Továbbá az 
ütközések elég gyorsan zajlottak le ah-
hoz, hogy a nehéz magok forgási és rez-
gési módusait elhanyagolhassuk (Frank–
Condon�közelítés). Ez azt jelenti, hogy az 
elméleti leírásokban az egyensúlyi magtá-
volságokhoz tartozó nívók közötti elekt-
ron átmeneteket tekintettünk. Egy továb-
bi vizsgálatunkban  a bombázó lövedék 
energiája mindössze néhány keV volt, ami 
túl alacsony volt a perturbációs módszer 
alkalmazásához. Ugyanakkor, még elég 
magas  ahhoz, hogy megmaradhassunk 
a fentebb említett félklasszikus modellel 
keretein belül. Vagyis a lövedékion moz-
gását klasszikusan (egyenes vonalú pálya 
megadásával) jellemeztük, míg az elektron 
átmeneteket a kvantummechanikai csa-
tolt-csatornás módszerrel számítottuk ki. 
Konkrétan, a töltés�kicserélQdési reakci-
ót tanulmányoztuk a He+ ionok nitrogén-
monoxid (NO) molekulával történQ ütkö-
zéseiben. Az NO  mind légköri, mind bio-

fizikai szempontból igen fontos molekula.  
Az ütközés során a lövedék elég hosszú 
idQt tölt el a céltárgy terében ahhoz, hogy 
egy ún. kvázimolekula kialakulásáról be-
szélhessünk, amelynek elektronállapotai-
ra jelentQs hatással van a magok mozgá-

sa.  A kialakuló  HeNO+ kvázimolekula 
különbözQ energianívói közötti  átmenetek 
figyelembevételével vizsgáltuk  a töltés-
kicserélQdés mechanizmusát a  céltárgy 
molekula különbözQ orientációi esetén.  
Az eredményeket a 4. ábra szemlélteti, a 
kis ábra az ütközési geometriát és az ori-
entációt jellemzQ し szöget mutatja abban 
speciális esetben amikor a lövedék a mo-
lekula középpontján halad át.  A különbö-
zQ elektronállalapotokhoz tartozó potenci-
ális energia görbéket és a  csatolási tagokat 
nagy pontosságú ab initio kvantumkémiai 
módszerekkel határoztuk meg. Kiderült, 
hogy a töltés�kicserélQdési folyamatban 
meglehetQsen sok, NO+ -gerjesztett elekt-
ronállapot játszik szerepet, ami jócskán 
megnehezítette a számításokat. Kimutat-
tuk, hogy a céltárgy molekula orientáció-
ját változtatva, a töltés�kicserélQdés erQ-
sen anizotróp jelleget mutat:  a molekula-
tengelyre merQleges  irányba kapott hatás-
keresztmetszet értékek mutatják a legjobb 
egyezést a kísérleti értékekkel, míg  a mo-
lekulatengely irányába (し=0o,

 180o) szá-
mított közel azonos adatok jóval nagyobb-
nak adódtak.  I
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