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A CI + CH,CN reakcidé potencialenergia-feliilete és rezgési modspecifikus
reakciodinamikaja

A klératom és az acetonitril (CH,CN) reakcidja kival6 modellrendszer a tébba-
tomos reakciok mechanizmusanak és dinamikdjanak tanulmanyozéasara, kiilo-
nosen olyan esetekben, amikor tobb verseng6 reakciout és bonyolult energia-
atadasi folyamat jatszik szerepet. Kutatdsunk célja egy nagy pontossagu, teljes
dimenzids potencidlenergia-feliilet (PES) létrehozasa és a reakcié dinamika-
janak részletes feltarasa volt. Ehhez kiterjedt ab initio szamitasokat végeztiink
a lehetséges reakciocsatornak (hidrogén-absztrakcio, hidrogén-, metil- és cia-
nid-szubsztiticid) jellemzésére, majd a kapott adatok alapjan analitikus PES-t
fejlesztettiink, amelyen kvazi-klasszikus trajektoria szimuldcidkat hajtottunk
végre kiilonboz6 iitkozési energidk, impakt paraméter értékek alkalmazasaval.
A dinamikai vizsgalatok soran elemeztiik a reakcidmechanizmusok energiafiig-
gését, a szordsi- és tamadasi szogeloszlasokat és az energiamegoszlas jellemzdit
is a keletkez6 termékek kozott. Emellett rezgési modspecifikus szimulaciokat is
végeztiink, amelyek sordn a reagdlé CH,CN molekula kiilonboz6 kezdeti rezgé-
si gerjesztéseinek hatasat vizsgaltuk az energiaatadasra, a reakcidhatékonysagra
és a dinamikai tulajdonsagokra. Eredményeink részletes képet adnak e reakcio
dinamikai tulajdonsagairdl, és hozzajarulnak a komplex reakciédinamikai me-
chanizmusok mélyebb elméleti megértéséhez.

Torok Péter
LiCl atalakitasa LiOH-d4 trikalcium-aluminattal

Az elmult évtizedben a litium-hidroxid-monohidrat (LiOH-H20) prekurzor-
ként egyre nagyobb szerepet jatszik a litiumion-akkumulatorok, ezen beliil az
un. NMC-katodok eldallitasaban. A LiOH eldallitdsanak egyik legfontosabb
kiindulasi anyaga a felszini és felszin alatti vizekben talalhaté LiCl, ami a vi-
lag teljes litiumkészletének kb. kétharmadat teszi ki. A jelenlegi szintézismod-
szer a Li,CO, lecsapdsdn és Ca(OH),-dal torténd hidroxiddd alakitdsan alap-
szik. Mivel az utolsd lépés tomény szuszpenziok esetén (> 10 g L™! Li*) alacsony
konverzidval megy végbe, fontos kutatasi irdannyd valt a LIOH Li,CO, koztiter-
mék kihagyasaval torténé szintézise. E célbol munkank soran a LiCl, CaO és
trikalcium-aluminat (Ca,Al,O,) reakcidjit vizsgéltuk, mely sordn egy 1épés-
ben LiOH képzdédik, kloridion-tartalmu réteges kettés hidroxid (Friedel-so6)
[Ca,(Al(OH),)]2Cl,-4H,0O kivalasa mellett.

A reakciok kivitelezése soran a kiindulasi Li* koncentracio 5g L™ és 10 g L™
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