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 Kluczowa w chemii koncepcja struktury przestrzennej molekuł (w tym tzw. moment 

dipolowy) pojawia się dopiero po wykorzystaniu faktu, że jądra są tysiące razy cięższe niż 

elektrony. Wtedy energia elektronowa może pełnić funkcję powierzchni energii potencjalnej 

dla ruchu jąder (PES). PES może mieć (bardzo) wiele basenów energii, każdy prowadzący do 

odpowiadających mu stanów rotacyjno-wibracyjnych. W praktycznych obliczeniach jesteśmy 

zmuszeni drastycznie ograniczać liczbę rozpatrywanych współrzędnych jąder.  Między 

basenami możliwe są przejścia – nazywamy je reakcjami chemicznymi. Najważniejsze są 

dwa typy basenów, a w przejściu między nimi ważną rolę odgrywa przecięcie stożkowe 

wyjaśniające ważne jakościowe zmiany: zmianę układu wiązań chemicznych, efekt 

energetyczny reakcji inicjowanych termicznie i fotochemicznie, genezę bariery reakcji, 

przejścia bezpromieniste, otrzymywane produkty reakcji.  

 

 

 

 

 


