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Reakcje chemiczne — jak je rozumieé
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Kluczowa w chemii koncepcja struktury przestrzennej molekut (w tym tzw. moment
dipolowy) pojawia si¢ dopiero po wykorzystaniu faktu, ze jadra sg tysigce razy ciezsze niz
elektrony. Wtedy energia elektronowa moze petni¢ funkcje powierzchni energii potencjalnej
dla ruchu jader (PES). PES moze mie¢ (bardzo) wiele basenow energii, kazdy prowadzacy do
odpowiadajagcych mu standw rotacyjno-wibracyjnych. W praktycznych obliczeniach jesteSmy
zmuszeni drastycznie ogranicza¢ liczbe rozpatrywanych wspoétrzednych jader. Migdzy
basenami mozliwe sg przejScia — nazywamy je reakcjami chemicznymi. Najwazniejsze sg
dwa typy basenoéw, a w przejsciu migedzy nimi wazng role odgrywa przecigcie stozkowe
wyjasniajagce wazne jakosciowe zmiany: zmian¢ ukladu wigzan chemicznych, efekt
energetyczny reakcji inicjowanych termicznie i fotochemicznie, geneze bariery reakcji,

przej$cia bezpromieniste, otrzymywane produkty reakcji.



