Jak ve vodeé vznikaji pomalée elektrony
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Kvuli interakci vysokoenergetického zareni a vody vznikaji v zivych organismech castice a
pomalé elektrony, které posléze nici dalsi molekuly, napriklad DNA. Profesor Petr Slavicek
se svym bakalarskym studentem Jakubem Dubskym (oba z VSCHT Praha) nyni detailné
popsali jeden z nedavno odhalenych zpusobu vzniku pomalych elektronu ve vodé, tzv.
mezimolekularni coulombovsky rozpad. Jejich matematicky model dokazal vysvétlit
vSechna data v laserovych experimentech provedenych na univerzité ETH v Curychu.
Vysledky prace zverejnil casopis Nature Communications.

Zakladni poznani déju v roztocich spolecné s rozvojem vyzkumnych technologii vyuzivajicich
vysokoenergetické zareni zcela méni pohled na radiacni chemii. To mize do budoucna prinést
vyznamnou zménu v ruznych oblastech vCetné 1ékarstvi, zejména s ohledem na citlivéjsi a
ovladatelngjsi vyuziti pristroju zalozenych na ioniza¢nim zareni.

Mezimolekularni coulombovsky rozpad (ICD, z angl. Intermolecular Coulombic Decay) byl
experimentalné poprvé prokazan zhruba pred 15 lety, vSechny experimenty nicméné doposud
probihaly na izolovanych molekuldch nebo malickych shlucich vody. Tym profesora Slavicka nyni
zkoumal a vysvétlil déj ICR v reédlné vodé.

,INds modelu predikuje vsechna data, ktera pristroje v naroc¢nych experimentech dokdzou nameérit.
Tim pddem mu miuzeme vérit i tam, kam pristroje zatim nedohlédnou, a miizeme vysvétlit, co se po
vystaveni vysokoenergetickému zdreni déje v roztoku,” rika profesor Slavicek.

Kromé objasnéni samotného déje jsou zcela nova i zminéna méreni, kterd provedli védci z ETH v
Curychu. ,Meérit elektrony vylétajici v rdmci ICR v roztoku je opravdu velmi slozité, protoze elektron
po ozdrenti typicky ziistane (na rozdil od plynné fdze) uvnitr roztoku a nedostane se ven. Vycist z dat,
co se uvnitr redlné deje, dokdze madlokdo,” ocenuje kolegy profesor Slavicek.

Stochasticky model je zalozen na vstupech z kvantové mechaniky, které je ale mozné v dostupném
case spocitat jen pro omezené systémy, typicky samostatné molekuly vody ¢i jejich malé shluky. Tyto
vstupy v kombinaci s vysledky experimentalniho méreni jsou nasledné rozvinuty v rdmci
pravdépodobnostnich modeld a prinaseji celkovy obraz ICD. Stochastické modely obecné pracuji s
nékolika nahodnymi slozkami a priblizuji se redlnym déjum, ve kterych je nahodild slozka obvykle
pritomna. Vysledek neodpovida realné situaci zcela presné, ale vzdy s urcitou pravdépodobnosti.

Autorem publikovaného stochastického modelu je mlady student Jakub Dubsky, ktery aktualné
dokon¢il na VSCHT bakalafské studium a chystéa se pokrac¢ovat v navazujicim magisterském studiu
na Oxfordu. ,Je mimorddné, kdyz zacinajici student odevzdd prdci na tirovni doktoranda v podobé
redlného a fungujiciho produktu, prindsejiciho zcela nové pozndni,” rika profesor Slavicek.

Intermolecular Coulombic decay in liquid water competes with proton transfer and non-adiabatic
relaxation
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