
keztethetjük, hogy azokhoz milyen jelenségek kötôd-

7. ábra. Az alnap és az almelléknapok horizonttól való távolsága
megegyezik a napmagassággal.
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hetnek. A Mars légkörében például szén-dioxid jég-
kristályok, a Szaturnusz legnagyobb holdja, a Titán
légkörében pedig metán és etán jégkristályok képez-
hetik a halójelenségek kialakulásához szükséges fény-
törô közeget. Valamilyen ezekhez kötôdô jelenség jö-
vôbeli sikeres megörökítése esetén sok új információt
szerezhetünk az adott égitest légkörében fennálló fel-
hôfizikai és aerodinamikai hatásokról.
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A KÉMIAI KÖTÉS TANULMÁNYOZÁSA GÁZFÁZISÚ
FOTOELEKTRON-SPEKTROSZKÓPIÁVAL ELTE Kémiai Intézet

A szerzô ezzel a közleménnyel köszönti a 70 éves Varga Dezsô t
(MTA ATOMKI), akinek meghatározó szerepe volt a cikkben
szereplô ESA 32 fotoelektron-spektrométer tervezésében és
kivitelezésében.

Szepes László

Az UV fotoelektron-spektroszkópia gyûjtônév alap-
vetôen két mérési technikát takar. A röntgengerjesz-
téses fotoelektron-spektroszkópia (XPS) – törzselekt-
ronok ionizációja révén – általában szilárd minták
felületérôl, míg a vákuum UV fotoelektron-spektrosz-
kópia (UPS) izolált atomok és molekulák vegyérték-
elektron-héjáról ad tájékoztatást. Az XPS az alkalma-
zott és alapkutatások, valamint az ipari laboratóriu-
mok széles körében terjedt el és gyakorlati, nyere-
ségben realizálható haszna nem kérdôjelezhetô meg;
gondoljunk csak a felületi bevonatokra, az elektroni-
kai vékonyrétegekre, vagy a heterogén katalízisre. Az

UPS ezzel szemben szinte kizárólag csak a kémiai
alapkutatásban nyer alkalmazást, elterjedése szeré-
nyebb, ugyanakkor a mérés információtartalma sok
esetben a kémia legalapvetôbb kérdéseinek megérté-
séhez visz közelebb (például elektronszerkezet-reak-
tivitás összefüggés).

Maga a módszer a fotoelektronok kinetikus energia
analízisén alapul, amely az ionizációs energiák (IE)
igen pontos meghatározását teszi lehetôvé [1].

Intézetünkben közel két évtizede üzemel egy HeI
és HeII sugárforrással felszerelt fotoelektron-spektro-
méter (ATOMKI ESA 32), amelynek tervezésénél, a jó
üzemi paraméterek mellett, az egyik legfontosabb
szempont volt a változatos kémiai felhasználás bizto-
sítása [2].

A vizsgált rendszereket tekintve tanulmányoztunk
stabil molekulákat, ugyanakkor a mintakezelési és
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-beeresztési technikák fejlesztésével más anyagi

1. ábra. A ciklopentadienil-kobalt-dikarbonil.
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rendszerek vizsgálatára is lehetôség nyílt. Ezek kö-
zött kell megemlíteni a rövid élettartamú átmeneti
termékeket (gyökök és tranziensek), valamint a
gyenge kötésekkel (például hidrogénkötés, elektron-
hiányos többcentrumú, donor-akceptor, vagy Van
der Waals-kötések) összetartott képzôdményeket.
Gyökök gázfázisú elôállítására ideális prekurzorok a
szerves fémvegyületek, amelyekben viszonylag gyen-
ge fém-szén kötések mellett a szerves molekularész
erôs szén-hidrogén és szén-szén kötései találhatók.
Ennek következtében a fém-szén kötés viszonylag
kis energiaközlés – például termikus gerjesztés –
hatására hasítható. Ez megvalósítható például a
spektrométerhez közvetlenül kapcsolódó pirolizátor-
ban, ahol a fûtött kvarccsôbôl – mint mintabeeresztô-
bôl – kilépô termékek közvetlenül az ionizációs kam-
rába kerülve tanulmányozhatók. Ez a módszer azon-
ban nem eredményez egységes terméket, ugyanis a
prekurzorok egy része változatlanul megmaradhat,
továbbá a pirolízis során legtöbbször termékelegy
keletkezik. Így például az elsôdlegesen felvett foto-
elektron-spektrum az összes részecske spektrumá-
nak szuperpozíciója, amelybôl a kívánt színképhez
kivonással jutunk.

Gyengébb kötésekkel összetartott, nagy belsô
energiájú molekulakomplexek vákuumban igen rövid
idô alatt elbomlanak. Ilyen rendszerek vizsgálatát a
szuperszonikus fúvóka („supersonic jet”) alkalmazása
teszi lehetôvé. Ez a technika a minta nagy nyomásról
(1–10 bar) kis átmérôjû (50–500 μm) lyukon (vagy vé-
kony, hosszúkás résen) keresztül nagyvákuumba tör-
ténô adiabatikus kiterjesztésén alapul. A kiterjesztés
eredményképpen a mintatérbe kerülô molekulák –
Boltzmann-eloszlásból számolható – transzlációs hô-
mérséklete 1 K, rezgési hômérséklete 10 K, míg forgá-
si hômérséklete 100 K nagyságrendû. A hûtés haté-
konyságát a mintához nagy arányban kevert vivôgáz-
zal (általában He, Ne vagy Ar) lehet növelni. A kis hô-
mérsékletnek köszönhetôen – a kiterjesztés során
képzôdô – kis kötési energiájú, másodrendû kötések-
kel összetartott molekulakomplexek vizsgálata is le-
hetôvé válik. A technika további elônye az, hogy a
molekulák ionizációja így nem a szobahômérsékleten
betöltött állapotok sokaságáról, hanem egy jól meg-
határozott alapállapotról történik, következésképp az
így felvett színképek felbontása jobb, mint a hagyo-
mányos mintabeeresztés esetén. Ugyanakkor vá-
kuumtechnikailag gondot jelent a nagy anyagbeáram-
lási sebesség, amit a fúvóka – és a spektrométer vagy
csak az adatgyûjtés – impulzusüzemû használatával
lehet megkerülni.

A következôkben stabil, és olyan egzotikus anyagi
rendszerek vizsgálatáról számolunk be, amelyek a
fentebb említett speciális mintabeeresztôk használata
révén állíthatók elô és tanulmányozhatók. Áttekinté-
sünkben helyet kapnak olyan modellvegyületek is,
amelyek elôállítása rendkívül igényes preparatív eljá-
ráson alapul és reaktív molekulák ligandumként törté-
nô stabilizálására szolgáltatnak példát.

Ligandum-fém kölcsönhatás

Fémorganikus katalizátorok, illetve a legfontosabb
szerkezeti jellegzetességeiket mutató modellvegyüle-
tek szisztematikus fotoelektron-spektroszkópiás ta-
nulmányozása elôsegítheti a katalitikus folyamatok-
ban lényeges szerepet játszó elektronszerkezeti té-
nyezôk megértését, valamint konkrét kötéserôsségi
adatok birtokában hatékonyabb katalizátorok elôállí-
tását. Csoportunk egyes átmenetifém-karbonilvegyü-
letek UPS vizsgálatával is foglalkozott, ugyanis a kata-
litikusan aktív fémorganikus vegyületek nagyon gyak-
ran tartalmaznak karbonil-ligandumot (CO). A köz-
ponti fém és a karbonilcsoport közötti kötés általában
kellôen erôs ahhoz, hogy a vegyület stabil legyen, ám
a katalitikus folyamatok bevezetô lépéseként a szén-
monoxid könnyen elhagyja a komplexet, ami által a
fém koordinációsan telítetlenné válik, és így képes a
katalizált folyamatban szerepet játszó reaktáns mole-
kula asszociációjára. A fém és a karbonil közötti kötés
erôsségét a többi ligandum elektronos és sztérikus
hatása befolyásolja, így ezek szisztematikus változta-
tásával olyan vegyületsorokat állíthatunk elô, ame-
lyeknek fotoelektron-spektroszkópiás mérésével a
fém-karbonil kötés természete vizsgálható.

Az alábbiakban ezek közül mutatunk be néhány
érdekesebb vizsgálati eredményt.

Ciklopentadienil-kobalt-dikarbonil
– Pirolízis UPS [3]

A címben szereplô (C5H5)Co(CO)2 vegyület (1. ábra )
széles körben használatos mind katalizátorként, mind
pedig kémiai gôzleválasztás (CVD) prekurzoraként.
Mindkét esetben az egyik elemi lépés a karbonilcso-
port távozása a komplexbôl, így tehát a fém-karbonil
kötés energetikája és természete komoly érdeklôdésre
tarthat számot. Független vizsgálatokkal (fotoelekt-
ron-fotoion koincidencia, PEPICO) az ionban sikerült
meghatározni a kötési energiát. Ha elô lehet állítani a
(nem stabil) CpCoCO 16-elektronos komplexet, akkor
annak fotoelektron-spektrumából – a PEPICO mérés
eredményével együtt – a semleges CpCo(CO)2 komp-
lex Co–CO kötési energiája is megkapható (Cp: ciklo-
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pentadienát-anion). A fotoelektron-spektrométerhez

2. ábra. Új sávok megjelenése a CpCo(CO)2 HeI pirolízis fotoelekt-
ron-spektrumában szobahômérséklet és 295 °C között.
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kapcsolódó pirolizátor segítségével hômérsékletfüggô
spektrumokat vettünk fel. Ennek során 250 °C felett
megfigyelhetô volt a szén-monoxid jellegzetesen éles
12Σ+ sávja, miközben a kisenergiájú tartományban új
sávok jelentek meg a CpCo(CO)2 szülô-molekula sáv-
jai mellett (2. ábra ). Szerencsére (és nem meglepô
módon) a 16 elektronos CpCoCO fragmens ionizációs
energiája kisebb, mint a rendkívül stabil szülô-mole-
kuláé, tehát az elsô ionizációs energia viszonylag
pontosan megállapítható volt. Ennek az adatnak a fel-
használásával a CpCo(CO)2 molekula Co–CO kötési
energiájára 1,91±0,05 eV adódott.

A Co(CO)3NO és foszfán-szubsztituált
származékai [4]

Fotoelektron-spektroszkópiával vizsgáltuk a trikarbo-
nil-nitrozil-kobaltot, valamint foszfán-, illetve foszfit-
származékait (PR3Co(CO)2NO; R = Me, Et, Pr, Bu,
OMe, Ph, Cy), mint katalizátor modellvegyületeket.
Az alapvegyület és származékainak HeI és HeII spekt-
rumából a foszfánligandumok elektrondonor, illetve
-akceptor szerepérôl nyertünk információt.

A spektrum legkisebb energiájú tartományában je-
lentkezô sávok relatív intenzitása a HeII fotonenergiá-
ra váltva növekszik, ami alapján ezek az erôsen d -ka-
rakterû Cod–COπ* viszontkoordinációs pályákhoz ren-
delhetôk. A foszfán-, illetve foszfitligandumot tartal-
mazó komplexek spektrumában 10 és 13 eV között
megjelenô csúcsok relatív intenzitásának csökkenése
a HeII spektrumokban pedig azt a feltételezést erôsíti,
hogy ezek a sávok elsôsorban a Cod–Plp, illetve a li-
gandumon lokalizált P–C kötésként leírható pályák-
hoz tartoznak (Plp: foszfor magános elektronpár).

A spektrumokból kitûnik, hogy foszfán-szubsztitú-
ció hatására a Cod–COπ* viszontkoordinációs pályák
több, mint 1–1,5 eV-tal destabilizálódnak. Ez a fosz-
fánligandumok jó elektrondonor tulajdonságával ma-
gyarázható. A destabilizáció mértéke az alkillánc mé-
retével és így térigényével együtt növekszik. Az oxi-
génatomot tartalmazó P(OMe)3 komplexének elsô
ionizációs energiája csak mintegy 0,6 eV-tal kisebb az

alapvegyület ionizációs energiájánál, azaz nagy elekt-
ronegativitású atommal a foszfánligandum elektron-
donor képessége csökkenthetô, miközben térigénye
közel változatlan.

Szénmonoxid-analóg, nem stabil molekulák
mint ligandumok: kalkokarbonil komplexek

A szén-monoxiddal ellentétben, amely rendkívül stabil
molekula, a CS és a CSe önmagában nem stabil. Stabi-
lizálható azonban fémorganikus komplexekben, ahol a
karbonilhoz hasonlóan viselkedik, a pontos elektron-
szerkezeti és különösen az energetikai adatok azonban
hiányosak. Valójában arra sincs egyértelmû válasz,
hogy a fém-kalkokarbonil kötési energia hogyan viszo-
nyul a fém-karbonil kötési energiához; erre vonatko-
zóan csak közvetett adatok vannak az irodalomban. El-
sôként az önmagában már vizsgált CpMn(CO)3 egysze-
resen szubsztituált tio- és szelenokarbonil származékát
állítottuk elô, majd elektronszerkezetüket fotoelektron-
spektroszkópiával vizsgáltuk.

Az így nyert eredményekbôl megállapíthatjuk,
hogy a kalkokarbonil ligandumok π-akceptor szem-
pontból a CO-ot jól helyettesítik, a szubsztitúció hatá-
sára a Mnd–CXπ* pályák nem destabilizálódnak és nem
is stabilizálódnak. Bebizonyosodott, hogy a karbonil
ligandummal szemben a tiokarbonil és szelenokarbo-
nil π-donor ligandumnak is mondható. Míg a CO
π-pályája a komplexben is a ligandumon lokalizálva
található, addig a CS és CSe π-pályájának átfedése a
központi fématom pályáival nem hanyagolható el. A
CO, CS, CSe sorban a σ-donor jelleg némileg erôsö-
dik, mivel szubsztitúció hatására a Mnd–CXσ* pályák
destabilizálódnak.

Fémorganikus asszociátumok és szervetlen
molekulák intermolekuláris komplexei

A fotoelektron-spektroszkópia legnagyobb érdeklô-
désre számot tartó területei közé tartozik a fémes, ko-
valens vagy ionos klaszterek ionizációs energiáinak
és elektronszerkezetének, valamint az erôsebb má-
sodlagos kötéssel összetartott (például Lewis-típusú
vagy erôs hidrogénkötésû) molekulakomplexek ta-
nulmányozása [5]. Ennek keretében foglalkoztunk
olyan elektronhiányos fémorganikus rendszerekkel,
amelyek elpárologtatásakor – nem túl magas hômér-
sékleten – asszociátumok, klaszterek spontán kép-
zôdnek, így nem igényelnek speciális mintabeereszté-
si technikát (például szuperszonikus fúvóka, vagy lé-
zeres elpárologtatás). Ezek a rendszerek az alkillítiu-
mok (EtLi, n-PrLi, i-PrLi, n-BuLi, s-BuLi, i-BuLi, t-BuLi)
[6], valamint a trialkilalumíniumok (AlMe3, AlEt3), illet-
ve a dialkilalánok (AlMe2H, AlEt2H) [7].

Vizsgáltuk az asszociációs fok, valamint a szubszti-
tuensek elektronküldô tulajdonságának hatását az
ionizációs energiákra, továbbá a dialkilalán és a trial-
kilalumínium vegyületek esetében a színképek hô-
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mérsékletfüggését. A színképek értelmezésének érde-

3. ábra. Az NO2/N2O4 rendszer fotoelektron-színképe a) hagyomá-
nyos gázcellás, b) és c) szuperszonikus fúvókás mintabeeresztést al-
kalmazva; a) és b) folytonos, c) kapuzott detektálással; az Ar 2P3/2 vo-
nalára adott a) körülbelül 20 meV-os, b) és c) körülbelül 100 meV-os
felbontással.
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kében Hartree–Fock/Koopmans [8], OVGF (Outer Va-
lence Green’s Function) [9] és EOM-CCSD (equation-
of-motion coupled cluster) [10, 11] kvantumkémiai
számításokat hajtottunk végre. A mérési és a számítási
eredmények alapján a következô fontosabb megálla-
pításokat tettük.

i) Az elsô ionizációs energia az alkillítium klaszte-
rekhez hasonlóan a trialkilalumínium és a dialkilalán
vegyületek esetében is csak kis mértékben függ az
asszociáció mértékétôl. Az általunk vizsgált esetekben
az elsô ionizációs energia változása az asszociációs
fokkal nem haladta meg a 0,1–0,2 eV-ot.

ii) Ezzel szemben mind az alkillítium klaszterek,
mind a trialkilalumínium és a dialkilalán vegyületek
fotoelektron-színképében észleltünk olyan sávokat,
amelyek az asszociációs fokra jellemzôek.

iii) Ezek a sávok, illetve a relatív ionizációs ener-
giák már az alacsony elméleti szintet képviselô Hart-
ree–Fock/Koopmans közelítéssel is elôre jelezhetôek
voltak, míg a pontosabb OVGF és EOM-CCSD mód-
szerekkel történt számítások az ionizációs energiák
abszolút értékét is jól becsülték. 6-31G** bázist hasz-
nálva az utóbbi módszerek átlagos hibája 0,2 eV körül
van, csak kivételes esetben haladja meg a 0,4 eV-ot.

iv) A trimetilalumínium monomer és dimer elsô
ionizációs energiájának különbségére sûrûségfunk-
cionál módszerek segítségével nyert, az irodalomból
elérhetô becslés viszont jelentôsen eltér az általunk
kísérletileg meghatározott értéktôl. Ez az eltérés a sû-
rûségfunkcionál módszerek gyenge teljesítôképessé-
gét sugallja gyengén összetartott klaszterek relatív
ionizációs energiáinak becslésére.

v) Az asszociációs fokkal ellentétben – és a várako-
zásoknak megfelelôen – az alkilszubsztituens jelentôs
befolyással van az elsô ionizációs energiára.

vi) Mind az alkillítium klaszterek, mind a trialkilalu-
mínium és a dialkilalán vegyületek esetében széles
sávokat észleltünk a fotoelektron-színképekben. A
széles sávok a vegyületek ionizációjakor bekövetkezô
nagymértékû geometriaváltozással magyarázhatók. A
nagymértékû geometriaváltozás pedig a semleges és
az ionos molekula kötéserôsségeinek különbségére,
valamint szimmetrikus klaszterek esetében a moleku-
laion Jahn–Teller-torzulására vezethetô vissza.

Molekulakomplexek tanulmányozására fotoelekt-
ron-spektrométerünkhöz impulzus üzemû szuper-
szonikus fúvókás mintabeeresztô-rendszert alakítot-
tunk ki egy Bosch típusú porlasztóból, amelyet házi
építésû (ATOMKI) elektronika vezérel. A szuperszo-
nikus fúvókához tartozik egy pozícionáló, valamint
egy gázelôkeverô rendszer gázminták, és egy bubo-
rékoltató illékony folyadékminták vizsgálatához. A
meglévô rendszer mellett egy General Valve típusú
fúvóka üzembe állítása is folyamatban van, amelyet
kevéssé illékony folyadékok és szilárd minták be-
eresztésére is alkalmassá szándékozunk tenni. Ebben
az összefoglalóban a gyenge kovalens kötéssel ösz-
szetartott N2O4 (azaz NO2 dimer) [12] klaszter vizsgá-
latát mutatjuk be.

A N2O4 fotoelektron-színképének felvétele hagyo-
mányos direkt mintabeeresztô rendszert alkalmazva
nem lehetséges, mivel így a nagyvákuumba érkezô
N2O4 molekulák teljes mértékben NO2-dá bomlanak.
A 70-es évek végén több csoport is felvette az N2O4

fotoelektron-színképét. Ezekben a kísérletekben vagy
(körülbelül −60 °C-ra) hûtötték a mintatartó és minta-
beeresztô rendszert [13, 14], vagy – viszonylag kisebb
hûtési hatásfokú – folytonos üzemmódú szuperszoni-
kus fúvóka technikát [14–16] alkalmaztak. Ezekkel a
módszerekkel az NO2/N2O4 keverék színképét sike-
rült felvenniük, a tiszta N2O4 színképét az NO2/N2O4

keverékrôl készült színképbôl a tiszta NO2 színképé-
nek levonásával állították elô. Az itt bemutatott két
színkép (3.b és 3.c ábra ) nemcsak az általunk épített
impulzus üzemmódú fúvókával felvett elsô két spekt-
rum, de egyben az elsô ilyen technikával felvett N2O4

fotoelektron-színkép is.
A 3. ábrán látható három színkép három különbö-

zô módon készült az NO2/N2O4 gázkeverékrôl. Az el-
sônél (3.a ábra ) hagyományos gázcellás mintabe-
eresztést alkalmaztunk, az utolsó kettônél (3.b és 3.c
ábrák) pedig impulzus üzemmódú szuperszonikus fú-
vókatechnikát. Az utóbbi kettônél az NO2-t tisztán,
vivôgáz nélkül eresztettük be, közel 1 bar nyomásról.1

1 Megfelel az NO2/N2O4 rendszer szobahômérséklethez tartozó
tenziójának.

A két felvétel között a különbség az, hogy míg a b)
kísérletben a detektálás folytonos volt, addig a c) kí-
sérletben a detektorjelet kapuztuk arra az idôtartamra,
amelynél a fúvókából érkezô molekulák koncentrá-
ciója közel azonos volt, azaz az impulzus közepére. A
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b) és a c) színképben jól látszik az N2O4-hez rendel-

4. ábra. Az N2O4 fotoelektron-színképe: az a) Ames és Turner [15],
b) Yamazaki és Kimura [13], c) Frost, McDowell és Westwood [14],
d) Nomoto, Achiba, Kimura [16], valamint e) saját vizsgálatokból.
14 eV-nál nyíllal jelölve az észlelt kis intenzitású sáv.
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hetô sáv 12,31 eV-nál, míg az a) színképbôl ez teljesen
hiányzik. Az is szembetûnô, hogy a c) színkép sávjai
keskenyebbek, mint a b) színkép sávjai. Ez több té-
nyezônek is köszönhetô: egyrészt annak, hogy (i)
ennél a mérésnél az impulzusok elején és végén levô
kevésbé „lehûlt” molekulákat kizártuk a mérésbôl;
másrészt annak, hogy (ii) szintén nem mérünk akkor,
amikor az impulzus után a szétterjedô molekulák job-
ban szórják az elektronokat; (iii) végül nem járul
hozzá a kiszélesedéshez az impulzus üzemmód miatt
fellépô periodikus nyomásingadozás sem. (A b) és c)
színkép sávjainak intenzitása közötti kis különbség a
színkép felvételekor bekövetkezett kis mértékû – nem
periodikus – nyomásingadozás következménye.)

Az általunk felvett színképet az irodalomból ismert
más – az NO2/N2O4 keverék színképébôl az NO2 szín-
kép levonásával készült – színképekkel összevetve

(4. ábra ) látható, hogy az általunk felvett színkép
tisztán, de legalábbis nagy arányban N2O4-et tartal-
maz. Az NO2 esetleg a színkép 13,0 eV és 13,5 eV-nál
látható sávjaihoz járulhat hozzá, és egyelôre bizonyta-
lan, hogy a 14,0 eV-nál (a 4.e ábrán nyíllal jelölve)
észlelt sáv valójában az NO2 felbontatlan2 sávja-e,

2 A szuperszonikus fúvókával végzett kísérleteknél a jobb jel/zaj
viszony érdekében viszonylag kis mûszerfelbontással dolgoztunk.

vagy az N2O4 eddig nem észlelt kis intenzitású sávja.

Rövid élettartamú, reaktív speciesek: a trimetil-
szilil-gyök keltése és ionizációs energiája [17]

A központi szilíciumatomot tartalmazó gyökök fontos
szerepet játszanak – többek között – a szerves szinté-
zisekben, a polimerkémiában és az anyagtudomány-
ban. Közöttük is kulcsfontosságú köztitermék a trime-
til-szilil-gyök (Me3Si), amelynek ionizációs energiája
igen fontos termokémiai adat. A bisz(trimetil-szilil)-
higany az Me3Si-gyök ideális prekurzorának ígérke-
zett a higany-szilícium kötés erôs kovalens karaktere
és kis disszociációs energiája miatt. A termolízist a fo-
toelektron-spektrométerhez közvetlenül kapcsolódó
kvarccsôben végeztük gázfázisban. 750 °C-on a mo-
lekula teljes mértékben szétesett Hg-atomra és Me3Si-
gyökre, amelyek közvetlenül a fotoelektron-spektro-
méter ionizációs cellájába jutottak. A termékelegy
spektrumából a trimetil-szilil-gyök elsô ionizációs
energiája egyértelmûen meghatározható volt, értéke
7,32 eV. Az eljárás jelentôségét az adja, hogy az ioni-
zációs energiát közvetlen úton határoztuk meg, meg-
erôsítve ezáltal a közvetett tömegspektrometriás mé-
rések és a kvantumkémiai számítások eredményeit.

Összefoglalás

A közleményben a gázfázisú UV fotoelektron-spekt-
roszkópia (UPS) kémiai alkalmazásait mutattuk be
elsôsorban szerves fémvegyületek példáján. A tár-
gyalás során helyet kapott az átmenetifém-ligandum
kölcsönhatás energetikai és elektronos vonatkozásai-
nak, a szerves lítium- és alumíniumszármazékok asz-
szociátumainak, valamint rövid élettartamú, reaktív
speciesek elektronszerkezeti tanulmányozásának be-
mutatása.
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PUSKIN UTCAI KVARKOK – II. ELTE, Atomfizikai Tanszék
Patkós András

Az 1974-es novemberi forradalom
és a bájos kvarkok „atomfizikája”

A konsztituens kvarkok végsô áttörését a nehéz kvar-
kok felfedezése hozta meg. A J /ψ 3,096 GeV/c2 tö-
megû, igen keskeny szélességû (Γ = 93 keV/c2) re-
zonancia felfedezését két független kísérleti elren-
dezés méréseire alapozva 1974. november 11-én je-
lentették be. A hosszú élettartam értelmezésére ter-
mészetesen kínálkozott Zweig egykori gondolatme-
netének megismétlése, azaz egy újfajta kvark-anti-
kvark párból álló szerkezet feltételezése. A bájos c
kvark és antikvarkja kötött állapotainak 1976 végére
felfedezett sorozata e kvarkok létezését ugyanúgy
alátámasztotta, amint az atomi spektroszkópia szol-
gál az atomok összetett szerkezetének legfontosabb
bizonyítékául.

A proton-proton ütközésben keltett e+e− pár invari-
áns tömegében megjelenô rezonanciacsúcs, amelyet
S. Ting csoportja talált Brookhavenben, egyben ma-
gyarázatot adott a korábban μ+μ− pár megfigyelésével
kapott „váll” kialakulására, amit az ismert kvarkokra
épülô partonmodell, immár érthetô módon, nem tu-
dott kielégítôen megmagyarázni. Ez a technika azon-
ban finomabb vizsgálatra nem volt alkalmas. Az igazi
áttörést a stanfordi SPEAR elektron-pozitron tároló-
gyûrûben bekövetkezô szétsugárzási folyamatban fel-
fedezett elsô rezonancia feletti tartomány finom lépé-
sekben végrehajtott „letapogatása” hozta, amelyet az
1976-os Nobel-díj másik jutalmazottja, B. Richter ve-
zetett. Az annihilációban kialakuló instabil elektro-
mágneses térbôl életrekelt 1− − spin-paritású (JPC ) had-
ronállapotoknak és az azokból foton kisugárzásával
létrejövô további, pozitív paritásúaknak az 1. ábrán
bemutatott spektroszkópiai vonalrendszere világos
párhuzamot mutat az atomfizikai leírással jól model-
lezhetô pozitróniumspektrummal. A spektrum elmé-
leti értelmezése során bekövetkezett az a kivételes

helyzet, amikor a nem-relativisztikus Schrödinger-
egyenlet megoldásából származó, szinte egyetemi gya-
korlószintû spektrumszámolásokat a Physical Review
Letters azonnal elfogadta közlésre.

A nagyjából 1,6 GeV/c2 tömegû összetevôk között
ható Coulomb-szerû potenciál mellé (amelyben az
összetevôk elektromos töltése helyére azzal analóg
erôs „töltést” írtak a szerzôk) a kvarkok kiszabadulá-
sát megakadályozó, a távolsággal lineárisan növekvô
potenciális energiát eredményezô tagot és a kettôt
összesimító állandót adtak. E három paraméter illesz-
tésével végrehajtott számítások nemcsak reprodukál-
ták a felfedezett „charmónium” állapotokat, de továb-
bi rezonanciáik tulajdonságait, valamint a rezonáns
szintek közötti elektromágneses átmenetek erôsségét
is részletesen elôrejelezték. Nagyon fontos körül-
ménynek bizonyult, hogy a növekvô tömeggel a kö-
tött állapotok mérete egyre kisebb. Ennek megfele-
lôen az erôs „töltés” vagy más szóval erôs csatolási
állandó értékét a tömeg növekedésével meghatározott
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