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1.	 Előszó

Ez a rövid iromány a “Molekulák erős külső terekben” című 
MTA doktori értekezésemben részletesen bemutatott téma-
körök érintőleges tárgyalását tartalmazza. Célom egy minél 
átfogóbb képet adni a molekuláris folyamatok iránt érdeklő-
dő általános közönség számára az erős elektromágneses te-
rekkel kölcsönható molekulák kapcsán fellépő rengeteg ér-
dekes és jelenleg is aktívan kutatott jelenségről. Terjedelmi 
okok miatt a hivatkozáslista igencsak hiányos, az érdeklődő 
olvasó doktori értekezésem irodalomjegyzékében talál to-
vábbi forrásokat. Tematikájában a  cikk két részre oszlik: 
molekulák közepes- és nagyintenzitású lézerterekben, illet-
ve molekulák kölcsönhatása mikroszkópikus üregrezonáto-
rok kvantált sugárzási terével, avagy polaritonkémia. 

2.	Molekulák lézerterekben

A lézertechnológia elmúlt évtizedekben történő rohamos 
fejlődése lehetővé tette, hogy időben rendkívűl rövid, fem-
to-1 vagy akár attoszekundumos2 lézerimpulzusokkal vizs-
gáljunk molekulákat. Az impulzusok időbeli összenyomá-
sa olyan extrém nagy térerősségek létrehozását is lehetővé 
tette, amik akár meg is haladhatják a  molekulákat össze-
tartó elektrosztatikus tereket1. Mivel mind frekvenciában, 
mind időben, mind térerősségben sok nagyságrendet átívelő 
(egymástól nem független) paramétertérből válogathatunk, 
a molekulák különböző szabadsági fokainak a kölcsönha-
tása lézerterekkel egy nagyon sokoldalú és gazdag terü-
let, aminek még a felületes áttekintése is messze túlmutat 
ezen a cikken. Hogy néhány példát említsek, az ultrarövid 
és nagyintenzitású lézerimpulzusokkal való kölcsöhatások 
vizsgálata olyan új jelenségek felfedezéséhez vezetett mint 
a  filamentáció (angolul: filamentation; a  nagy intenzitású 
fény megváltoztatja a  közeg törésmutatóját, ami önfóku-
száláshoz vezet, az így továbbnőtt intenzitás már ionizálja 
a közeget, ez defókuszál, így kissé odébb megszűnik az io-
nizáció ismét önfókuszálás lesz, stb. Végső soron egy akár 
többszáz méter hosszú plazmaoszlop képződik a közegben 
a  lézerimpulzus terjedése mentén), magasharmonikusok 
előállítása (angolul: high-harmonic generation (HHG); io-
nizációt követően a  fotoelektron a  lézerimpulzus oszcil-
lációja során nagymértékű kinetikus energiára tesz szert, 
majd olyan impulzussorozat képződik a  fotoelektronok 
iontörzzsel való újraütközései miatt, amiben az impulzusok 
központi frekvenciája az ionizáló lézer központi frekvenci-

ájának akár soktízszerese)5 küszöb feletti ionizáció (ango-
lul: above threshold ionization (ATI); többfotonos jelenség, 
amiben az atom/molekula az ionizáció során a szükséges-
nél több fotont nyel el), küszöb feletti disszociáció (angolul: 
above threshold dissociation; mint az ATI csak disszociá-
ció során), kötésgyengülés és kötéserősödés (angolul: bond 
softening és bond hardening; nagyintenzitású térrel való 
kölcsöhatás miatt a  molekula potenciális energia felületei 
(PES) módosulnak, aminek következtében kötött rezgési 
állapotok predisszociálnak, vagy disszociatív potenciálon 
kötött rezgési állapotok alakulnak ki)3, lézerindukált tér-
beli irányítottság és orientáció (angolul: laser-induced alig-
nment and orientation (A&O), lsd. lejjebb)7, lézerindukált 
kónikus kereszteződések (angolul: light-induced conical 
intersection (LICI), a lézerfénnyel való kölcsönhatás módo-
sítja a molekula potenciális energia felületeit (PES), de en-
nek mértéke függ a molekula orientációjától. Emiatt a felü-
letek a rezgési és a forgási koordinátáktól egyaránt függnek, 
így akár kétatomos molekulák esetén is kialakulhat kónikus 
kereszteződés az elektronállapotok között)8, stb. Alább há-
rom olyan konkrét részterületről írok kicsit bővebben beve-
zetést, amikhez kutatómunkám kapcsolódik.

Lézerindukált irányítottság és orientáció (A&O) – Közepes 
intenzitású lézerterekkel előidézett időfüggő folyamatok 
egy ága, amikor molekulák forgási állapotainak gerjesz-
tésével izotróp molekulaeloszlásból egy térben irányított, 
orientált molekulaeloszláshoz jutunk7. Az irányítottság és 
orientáció jelenségét az 1. ábra szemlélteti.

1. ábra. A térbeli irányítottság és orientáció szemléltetése.

Az anizotróp molekulaeloszlások előidézésének kézenfek-
vő alkalmazási területei például a  molekulák csapdázása, 
izotóp és fotofragmens szétválasztás, reakció kontroll6. 
Ezek mellett a  lézerindukált A&O használatos a koherens 
forgási spektroszkópiában is10, illetve az attokémia térnye-
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résével2 megújult érdeklődésnek örvend: a  pikoszekundu-
mos időskálán előidézett irányítottság/orientáció nagyon 
hasznos eszköz további femto- és attoszekundumos kísér-
letek előkészítéséhez, hiszen így az ultragyors kísérletek 
molekulacentrált rendszerben történnek, ami sokkal rész-
letgazdagabb információval bír, mint amit izotróp minta 
adna11. Továbbá a koherens molekulaforgást ki lehet hasz-
nálni arra is, hogy egyedi közeget állítsunk elő különleges 
tulajdonságú magasharmonikusok keltéséhez12.

A lézerindukált A&O mind elméleti mind kísérleti módsze-
rekkel már évtizedek óta kutatott terület, számos fajtáját és 
megvalósítási módját ismerjük7. Megkülönböztetünk adia-
batikus13 és nemadiabatikus A&O-t14. Adiabatikus esetben 
a lézerimpulzus időben sokkal hosszabb, mint a molekulák 
forgásának karakterisztikus ideje, így az anizotróp eloszlás 
a  impulzus alatt van csak jelen, a  térerősség burkolójának 
időbeli lefolyását követi adiabatikusan. Egy kissé sántító, 
de szemléletes klasszikus analógia erre, amikor egy hintát 
szép lassan kitérítünk, majd visszaengedjük. Ezzel szemben 
a nemadiabatikus esetben az impulzus sokkal rövidebb a ka-
rakterisztikus forgási időnél, és egy koherens forgási hul-
lámcsomagot generál, ami jól meghatároztt időközönként, 
a forgási állapotok fázisainak megfelelő összeállásával (rota-
tional revival) mutat térbeli irányítottságot vagy orientációt. 
Visszatérve a klasszikus analógiájához, ez annak felel meg, 
hogy hirtelen meglökjük, majd hagyjuk magától lengeni 
a hintát. Az A&O megvalósulhat egy15, kettő, vagy három17 
térbeli irány mentén, lehet használni lineárisan15 vagy cirku-
lárisan16 polarizált lézerfényt, egy16 vagy több impulzust17, 
de használható optikai centrifuga is. A lézer fénye eshet az 
optikai17 és/vagy terahertz-es (THz)18 tartományokba, az 
A&O nem csak gázfázisban idézhető elő, hanem hélium na-
nocseppekben is16.

A témához kapcsolódóan mi implementáltunk és publikál-
tunk egy olyan felhasználóbarát számítógépes programot, 
melynek segítségével szimulálhatóvá vált molekulák léze-
rindukált térbeli orientációja, irányítottsága. A  program 
segítségével vizsgáltuk CH3X (X=F,Cl,Br,I) molekulák 
lézerindukált forgási dinamikáját, nagy hangsúlyt fek-
tetve a  szükséges molekulaparaméterek kvantumkémiai 
számításának megfelelő módjára, a  halogénszubsztitúció 
hatására, illetve feltérképezve a  forgási dinamika lézertér 
paramétereitől való függését és a különböző lézerterek (800 
nm hullámosszú femtoszekundumos lézerimpulzusok, né-
hány ciklusos THz-es impulzusok) esetén meghatározó 
molekulatulajdonságokat19,20.

A lézerindukált forgási dinamikát leggyakrabban a merev 
rotátor közelítés keretén belül értelmezik és szimulálálják. 
Nem triviális és kevéssé vizsgált kérdés a molekulák laza 
szerkezetének és a  rezgési-forgási csatolásnak a  térbeli 
irányítottságra és orientációra tett hatása. Ennek vizsgála-
tára alkalmas eszköz az általunk kidolgozott általános el-
méleti keretrendszert21,22, aminek segítségével a  H2He+ és 
H2O molekulák lézerindukált rezgési-forgási dinamikájára 
tudtuk felmérni a merev rotátor modelltől való eltéréseket. 

Természetesen azért van példa alternatív módon felállított 
rendszerspecifikus modellek alkalmazására is.

Fényöltöztetett molekulák rovibronikus színképe – A spekt-
roszkópia két évszázados történelmének ellenére a  mai 
napig bővül új módszerekkel és technikákkal. Ez részben 
köszönhető a  molekulaspektroszkópia nagy sikerének az 
alapkutásokban és ipari alkalmazásokban, de nagymérték-
ben köszönhető a fényforrások rendkívűli fejlődésének is. 
Például a  frekvenciafésű-alapú (angolul: frequency comb) 
technikák extrém nagy pontosságú méréseket tettek le-
hetővé a  frekvencia tartományban23, míg az ultrarövid és 
nagyintenzitású lézerimpulzusok elérhetősége2 utat nyitott 
az időfelbontott spektroszkópiának femto- vagy akár atto-
szekundumos időskálán2.

A spektroszkópiai technikák egy része kettő vagy több fé-
nyimpulzust használ a  mérés során. Az impulzusok egy 
része ún. pumpa impulzus, ami valamilyen változást idéz 
elő a  mintában. Ezeket ún. próba impulzus(ok) követi(k), 
ami(k) közvetlenül vagy közvetetten mérik a  pumpa im-
pulzus által előidézett változást. Ha az impulzusok hossza 
rövidebb a vizsgált jelenségeknél, akkor sokszor megismé-
telve a  kísérletet különböző időkésleltetéssel a  pumpa és 
próba impulzusok között, időfelbontott dinamikai infor-
mációhoz24, többdimenziós spektroszkópiához, vagy akár 
nagyfelbontású színképhez jutunk. Ha a  pumpa és próba 
impulzusok időben átfednek, akkor a mért jel nem a kül-
ső tértől mentes molekuláról ad információt, hanem az 
ún. fényöltöztetett (angolul: light-dressed) rendszerről25,26, 
amiben a pumpa impulzus tölti be az öltöztetőtér szerepét. 
Ha mind a pumpa, mind a próba impulzusok hosszabbak, 
mint a  vizsgált jelenségek, akkor a  mérés a  fényöltözte-
tett rendszer statikus optikai válaszát tükrözi, az így mért 
színkép a fényöltöztetett molekula színképe. A pumpa im-
pulzussal, mint erős lézerfénnyel való kölcsönhatás miatt 
a  molekulák hullámfüggvénye különböző sajátállapotok 
keveréke lesz, ami a molekulatulajdonságok és a hagyomá-
nyos spektroszkópiában megszokott kiválasztási szabályok 
megváltozásához vezet. Emiatt a fényöltöztetett molekulák 
spektroszkópiája nemcsak annak vizsgálatára alkalmas, 
hogy miképpen változnak meg a molekuláris tulajdonságok 
erős lézerfénnyel történő kölcsönhatás esetében, hanem al-
kalmas hagyományos esetben tiltott átmenetek mérésére is.

Atomok esetén a fényöltöztetett állapotok közti átmenetek-
nek mind a kísérleti, mind az elméleti vizsgálata kiforrott 
terület. Molekulák esetén a fényöltöztetett elektronállapo-
tok fogalmát, amit fényöltöztetett potenciálként (angolul: 
light-dressed potentials) is szokás hívni nagy sikerrel alkal-
mazta mind elmélet mind kísérlet a fényindukált magmoz-
gások értelmezésére27. Bizonyos mértékig molekulák fé-
nyöltöztetett rezgési-forgási állapotaival is találkozhatunk 
a  szakirodalomban. Például, forgási átmenetek Autler–
Townes-féle felhasadását használták molekulaparaméterek 
meghatározására28, és rovibronikus átmenetek asszignálá-
sára is.
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A fényöltöztetett spektroszkópia témakörével elég részle-
tesen foglalkoztunk. Kidolgoztuk a lézerfénnyel öltöztetett 
molekulák színképének számításához szükséges elméleti 
eszköztárat29-31, példaként vizsgáltuk a  lézerfénnyel öltöz-
tetett Na2 molekula színképének a hőmérséklettől és az öl-
töztetőtér paramétereitől való függését, új mérési eljárást 
javasoltunk hagyományosan tiltott átmenetek meghatáro-
zására29-31, a színkép intenzitásprofilját értelmeztük, továb-
bá kimutattuk a fényöltöztetett spektrumban a fényindukált 
kónikus kereszteződés8,9 nemadiabatikus hatását30,32.

Lézerindukált fragmentáció és alkalmazásai – A  lézerim-
pulzusok által előidézett folyamatoknak egy családja a mo-
lekulák (irányított) fragmentációja vagy izomerizációja33. 
A fragmentáció során egy vagy több kötés felhasad az erős 
lézerfénnyel való kölcsöhatás alatt vagy után. Az ultrarövid 
és nagyintenzitású lézerimpulzusokkal való kölcsönha-
tás vezethet (többszörös) ionizációhoz, gerjesztéshez, így 
izomerizációs folyamatokhoz, fotodisszociációhoz. A (több-
szörös) ionizáció mechanizmusa lehet többfotonos (ango-
lul: multiphoton ionization (MPI); az ionizáció több foton 
elnyelésével értelmezhető), alagúteffektus általi (angolul: 
tunnel ionization; az ionizáció az elektromos tér által torzult 
Coulomb potenciálon található gáton keresztüli alagúteffek-
tussal értelmezhető), vagy gát-feletti ionizáció (angolul: 
over-the-barrier ionization; az elektromos tér olyannyira 
torzítja a Coulomb potenciált, hogy az elektron pályájának 
energiája a kontinuumba kerül, így potenciálgát se korlátoz-
za az elektron szökését)1. A többszörös ionizációt általában 
az iontörzs ún. Coulomb robbanása (angolul: Coulomb exp-
losion; a pozitív töltések túlsúlya által indukált gyors dis�-
szociáció) követi1. A lézerindukált fragmentáció az iontörzs 
disszociatív állapotaiból így általában gyors, femtoszekun-
dumos vagy pikoszekundumos folyamat35. A fragmentációs 
folyamatokat lehet irányítani is megfelelő elektronállapotok 
populációjának befolyásolásával34. Fontos a mélyebb pályá-
kon elhelyezkedő elektronok szerepe az ionizáció során, 
hiszen ezek eltávolítása disszociatív, elektrongerjesztett 
kationhoz vezet36. Bár a disszociáció tipikusan gyors folya-
mat, a  disszociatív állapotok bonyolult potenciális energia 
felületei kereszteződhetnek más elektronállapotokkal, meg-
nyitva számos fragmentációs csatornát. A többszörös ioni-
zációt követő Coulomb robbanásból származó fragmensek, 
illetve azok sebességének detektálásából lehet következtetni 
a fény-anyag kölcsönhatás során zajló folyamatokra, a mole-
kula ionizáció előtti és utáni dinamikájára.

A H2
+ molekulaion népszerű rendszer az erős fény-anyag 

kölcsönhatással foglalkozó elméleti munkákban. Kémikus 
szemlélettel a legegyszerűbb módja túllépni ezen az egysze-
rű rendszeren, ha a H2

+ iont egy inert He nemesgázatommal 
komplexáljuk. Az így kapott H2He+ kation nagyintenzitású 
lézertérben történő fotodisszociációját magunk is vizsgál-
tuk nagypontosságú elméleti számításokkal.61 Kiderült, 
hogy a H2He+ egy igazán gazdag lézerindukált dinamikával 
rendelkező rendszer, lényeges nemadiabatikus effektusok-
kal, számos disszociációs csatornával. Egy másik érdekes 
munkánk volt olyan kísérleti eredmények értelmezése, ahol 

a mérések során a C2H2 és C2H4 molekulákból nagyintenzi-
tású lézerimpulzusokkal generált ionok Coulomb robbaná-
sából származó fragmensek mérése nagyon hosszú élettar-
tamú dikationok jelenlétére utalt. A kísérleti eredményeket 
véges élettartamú rezonanciaállapotok (kvázistacionárius 
állapotok) jelenlétével tudtuk reprodukálni és magyarázni 
elméleti úton59.

A fentieken felül, a  lézerindukált fragmentációt fel lehet 
használni spektroszkópiai mérésekre is, ahogy azt az ult-
ranagy felbontású Fourier transzformációs spektroszkópia 
erős lézerimpulzusokkal (angolul: strong-field ultrahigh re-
solution Fourier-transform spectroscopy (SURF)) módszer 
is tanúsítja37. A  SURF egy olyan nagyintenzitású femto-
szekundumos lézerimpulzusokat használó pumpa-próba 
módszer, amiben az első impulzus egyszeresen töltött ka-
tionokat generál, a második impulzus pedig tovább ionizál, 
ami Coulomb robbanáshoz vezet. A két impulzus közti kés-
leltetés függvényében rögzítjük a  (Coulomb robbanással) 
keletkező fragmens ionok mennyíségét. Ennek, az egysze-
resen töltött kation dinamikáját tükröző, oszcilláció gör-
bének a  Fourier-transzformáltjában megjelennek az egy-
szeresen töltött kation energiaszintjeihez tartozó átmeneti 
frekvenciák, azaz végső soron egy nagyfelbontású kations-
pektroszkópiai módszerhez jutottunk. Kationokon végez-
ni spektroszkópiai méréseket más módszerekkel általában 
körülményes a megfelelő mennyiségű kation előállítása és 
csapdázása miatt38. Ezzel szemben a  SURF módszernél 
elég a semleges molekulából kiindulni, ami nagy előny, to-
vábbá a SURF technika nemcsak átmeneti frekvenciákat, 
hanem fázisinformációt is szolgáltathat.

A SURF módszernek elengedhetetlen részét képezi a kísér-
leteket támogató elméleti szimuláció, amiknek kapcsán mi 
is végeztünk és végzünk módszerfejlesztést, például nagy-
pontosságú elméleti szimulációk segítségével sikerült értel-
mezni és asszignálni a H2O+ kationokra mért jeleket, azaz 
a rezgési átmenetekhez tartozó frekvenciákat60.

3.	 Polaritonkémia

A molekulák erős, nempeturbatív elektromágneses terekkel 
való kölcsönhatása nemcsak erős lézerterekben valósítha-
tó meg, hanem a molekulák mikroszkópikus méretű üreg-
rezonátorba való helyezésével is40. Ilyenkor a  molekulák 
a  rezonátor elektromágneses módusaival hatnak kölcsön, 
és a  csatolás kicsi (akár csak a  termikusan jelenlévő) fo-
tonszám esetén is igen nagy lehet a  fény kvantált termé-
szete miatt. A  kvantumos tulajdonságait megmutató fény 
egy módusának elektromos tere (dipól közelítésben) ugyan-
is 𝑬̂𝑬 = √ℏ𝜔𝜔𝑐𝑐/2𝜀𝜀0𝑉𝑉𝒆𝒆(𝑎̂𝑎𝑐𝑐† + 𝑎̂𝑎𝑐𝑐) alakú, ahol 𝑎̂𝑎𝑐𝑐† és 𝑎̂𝑎𝑐𝑐 foton kel-
tő és eltüntető operátorok, ωc a módus körfrekvenciája, ℏ 
a 2π-vel osztott Planck-állandó, ε0 a vákuum permittivitá-
sa, V a  sugárzási módus térfogata és e az elektromos tér 
polarizációs vektora. Ami az előző kifejezésben kieme-
lendő most, hogy minél kisebb a  sugárzási térfogat, azaz 
minél kisebb az üregrezonátor, annál nagyobb elektromos 
teret képes minden egyes foton generálni. Kellően kis üreg-
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rezonátorban tehát a fény kvantumos viselkedését megva-
lósító kis fotonszám esetén is realizálható erős fény-anyag 
kölcsönhatás. A fény-anyag kölcsönhatás erősségét tovább 
növelhetik a kollektív hatások, amiről lejjebb írok.

Ha a fény-anyag kölcsönhatás erősebb, mint a rendszerben 
jellemző disszipatív folyamatok, akkor a kvantált fénymó-
dusokkal létrejövő csatolás hibrid fény-anyag állapotok, 
úgynevezett polariton állapotok kialakulásához vezet, me-
lyekben az üregrezonátor elektromos terének különböző 
kvantumállapotai keverednek a molekula különböző sajá-
tállapotaival, potenciálisan megváltoztatva a  kémiai reak-
tivitást, fotokémiai tulajdonságokat, stb.39. Nézzük ennek 
a legegyszerűbb, kvantumoptikából kölcsönzött modelljét: 
egy kétállapotú molekulából és egy, a  molekula átmene-
tével rezonáns fotonmódusból álló rendszert. Az össze-
tett rendszer direkt-szorzat Hilbert-terének vegyük három 
|g⟩|0⟩,|g⟩|1⟩ és |e⟩|0⟩ elemét, ahol |g⟩ és |e⟩ a  kétállapotú 
rendszer alap- és gerjesztett állapotát jelöli, illetve |0⟩ és |1⟩ 
a fotonmódus vákuumállapota és az egy fotont tartalmazó 
állapota. Ezzel a három állapottal reprezentálva az itt nem 
részletezett Hamilton operátort, 

alakú mátrixot kapunk, ahol Eg és Ee a molekula alap- és 
gerjesztett állapotának energiája, ℏωc a fotonenergia és W 
a fény-anyag kölcsönhatás erőssége. A fenti mátrix három 
sajátértéke Eg ,Ee – W és Ee + W (Ee = Eg + ℏωc), amiből az 
utóbbi kettő, Ee körül felhasadt érték tartozik a két létrejövő 
polaritonállapothoz. A  polaritonállapotok hullámfüggvé-
nyei 1√2 (|𝑔𝑔⟩|1⟩ ± |𝑒𝑒⟩|0⟩) alakúak, azaz az anyagi gerjesztésnek 
és a sugárzási tér gerjesztésének koherens szupepozíciói.

A polaritonkémiának egy érdekessége, hogy az üregrezoná-
tor fotonmódusával egyszerre hatnak kölcsön a molekulák, 

ami egyrészt N molekula esetén az effektív fény-anyag köl-
csönhatásnak a √𝑁𝑁-szeres megnövekedéséhez vezet, más-
részt a  fotonmódus közvetítésével indirekt kölcsönhatás 
lép fel a molekulák között39,41. Ez az indirekt kölcsönhatás 
vezet az ún. kollektív állapotok létrejöttéhez is, amik olyan 
állapotok, melyekben a  sugárzási tér és több különböző 
molekula gerjesztett állapotainak koherens szuperpozíciója 
szerepel. Amikor N darab azonos rendszer rezonánsan köl-
csönhat egy fotonmódussal, akkor a  rezonáns átmenetben 
az egyszeresen gerjesztett állapottér elvben két ún. ‘szuper-
radiáns’ vagy ‘világos’ (alsó- és felső) polaritonra, és N – 1 
ún. ‘szubradiáns’ vagy ‘sötét’ polaritonra oszlik42. Azt az 
egyszerű példát véve, amikor két darab kétállapotú rend-
szer hat kölcsön egy fotonmódussal, a  két ‘világos’ pola-
ritonállapot |Ψ±⟩ ∝ (|𝑒𝑒⟩|𝑔𝑔⟩|0⟩ + |𝑔𝑔⟩|𝑒𝑒⟩|0⟩ ± √2|𝑔𝑔⟩|𝑔𝑔⟩|1⟩)  
alakú, míg a  ‘sötét’ polariton hullámfüggvénye 
|Ψd⟩ ∝ |𝑒𝑒⟩𝑔𝑔⟩|0⟩ − |𝑔𝑔⟩|𝑒𝑒⟩|0⟩  formában írható. A  makrosz-
kópikus mennyíségű ‘sötét’ állapot jelenléte a  szakiroda-
lomban kulcsfontosságú szerepet játszott a  rezgési pola-
ritonállapotokat tartalmazó rendszerek fizikai és kémiai 
tulajdonságainak értelmezésében43

Amikor egy atom vagy molekula valamely optikailag 
megengedett átmenetével (közel) rezonáns sugárzási tér-
rel hat kölcsön, akkor szokás megkülönböztetni három 
kölcsönhatási tartományt44: gyenge, erős és ultraerős. 
Elektronátmenetre szemlélteti ezeket a 2. ábra. Gyenge csa-
tolás esetén (2. ábra bal panel) a külső tértől mentes potenci-
ális energia görbéket (PEC) használó diabatikus kép műkö-
dik, a fény-anyag kölcsöhatás a gerjesztett elektronállapotot 
az egy fotonenergiával eltolt (öltöztetett) elektronalapálla-
pottal kapcsolja össze. Erős csatolás esetén (2. ábra középső 
panel) a  fény-anyag kölcsönhatás erőssége már nem elha-
nyagolható az elektronátmenethez tartozó energiához ké-
pest, polaritonállapotok jönnek létre, a PEC-ek adiabatikus 
képe a megfelelő a gerjesztett állapotok jellemzésére, de az 
alapállapot szinte változatlan marad. Ultraerős csatolás ese-
tén (2. ábra jobb panel) már a nemrezonáns fény-anyag köl-
csöhatás is olyan erős, hogy az alapállapot is szignifikánsan 
módosul tőle.

2. ábra. A csatolási erősség három tartománya és az ehhez kapcsolódó potenciális energia görbéi (PEC) egy rezonátormódussal rezonánsan kölcsönható 
kétatomos molekula esetén. A V1 és V2 diabatikus felületeket folytonos vonal, a W0, W1 és W2 adiabatikus (polariton) felületeket szaggatott vonal jelöli. 
ℏωc a rezonátormódus fotonenergiája. 
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A polaritonkémia két fő ágra bontható. Mikor a sugárzási 
tér fotonenergiája elektrongerjesztésekkel rezonáns, akkor 
az elektrongerjesztett állapotok tudnak hatékonyan csatol-
ni a  fotongerjesztett állapotokkal, létrehozva elektronikus 
polaritonállapotokat, ahogy azt a 2. ábra is szemlélteti. Ez 
gyakorlatilag azt jelenti, hogy a gerjesztett elektronállapo-
tok potenciális energia felületei (PES) módosulnak45, ami 
számos következményt is von maga után, például nema-
diabatikus effektusok jelenhetnek meg46, a  megváltozott 
PES-eken módosulnak a  fotokémiai reakciók47, kollektív 
effektusok és módosult intermolekuláris energiatranszfer 
is felléphet48. Az elektronikus polaritonokhoz kapcsolódó 
munkáink során kimutattuk üregrezonátorba zárt moleku-
lák spektrumában a rezonátor kvantált fénye által indukált, 
polariton felületek közötti kónikus kereszteződés nemadia-
batikus hatását62, illetve vizsgáltuk bonyolultabb, többkom-
ponensű rendszerek polariton állapotaiban a  rezonátortér 
által közvetített indirekt kölcsönhatást is63.

Ha a  sugárzási tér az infravörös (IR) tartományba esik, 
akkor rezgési(-forgási) polaritonok létrejöttével kell szá-
molnunk, a  sugárzási tér gerjesztett állapotaival a  rezgé-
si(-forgási) gerjesztett állapotok keverednek. Az rezgési 
polaritonok témaköre kiemelkedően nagy figyelmet kapott 
az elmúlt években, hiszen kísérleti munkák azt állítják, 
hogy a rezgési polaritonok kialalkulása képes termikus ké-
miai reakcióknak mind a kinetikáját, mind a termodinami-
káját megváltoztatni, azaz a rezonátormódus fénykatalizá-
torként viselkedik49. Az elmélet részleges sikerei50 ellenére 
még nem született meg az az elméleti keretrendszer, amivel 
a kísérletek kvantitatívan értelmezhetők és prediktálhatók. 
Itt megjegyzem, hogy az említett polaritonkémiai kísérle-
tek reprodukálhatósága és kiértékelése kapcsán felmerül-
tek kétségek. Ezekről, illetve a polaritonkémiai rendszere-
ket realisztikusan leírni képes elméleti módszereket érintő 
bizonytalanságokról további részleteket talál az olvasó40 

a virtuális kötetben.

A kémiai reakciókban kiváltott szerepük mellett a  rezgé-
si(-forgási) polaritonoknak a  spektroszkópiájával is fog-
lalkozott mind kísérlet51, mind elmélet52. Példaként emlí-
tem a  kvantált fotonmódussal kölcsönható anharmonikus 
oszcillátor szisztematikus elméleti vizsgálatát54, a  foton-
módussal szimultán kölcsönható több anharmonikus osz-
cillátor kollektív nemlineáris optikai tulajdonságainak ki-
mutatását, az üregrezonátor disszipációját is leírni képes 
empirikus paramétereket tartalmazó rezgési modellek ki-
dolgozását53, a rezgési konfigurációs kölcsönhatás (angolul: 
vibrational configuration interaction (VCI)) és a kvantum-
kémiai alapokra helyezett elméleti módszereit a  rezgési 
polaritonoknak55,56.

A rezgési polaritonok modellezése során egy nehézség, 
hogy bár az IR sugárzási tér nem rezonáns elektronikus át-
menetekkel, annak hatása az elektronszerkezetre gyakran 
nem elhanyagolható. Emiatt az elektronszerkezeti számí-
tásokat a sugárzási tér jelenlétét tartalmazó elméleti mód-
szerekkel kell leírni, melyek egyrészről drágák, másrészről 

kevés módszer áll rendelkezésre. Különösen problémás ez, 
ha a sugárzási térnek széles paramétertartományában kíván 
az ember vizsgálódni. Ennek kapcsán jelent áttörést az ál-
talunk kidolgozott elméleti módszer55,57, ami lehetővé teszi 
az infravörös sugárzási módusok elektronszerkezetre tett 
hatásának figyelembevételét a  külső tértől mentes polari-
zálhatóság felhasználásával, így csak a sok évtizede csiszolt 
hagyományos kvantumkémiai módszerekkel számolható 
mennyíségeket kíván a protokol.

Másik érdekes eredményünk a  témában, hogy megmutat-
tuk, a  rezgési-forgási polaritonok kapcsán is felmerülhet-
nek nemadiabatikus hatások: a  molekulák orientációjától 
függ a fény-anyag csatolás, így a rezgési polaritonok ener-
giája. A forgási koordináták terében tehát rezgési polariton-
felületeket kapunk, melyek között kónikus kereszteződések 
is lehetnek, amik megváltoztatják a színképet, fényindukált 
dinamikát64.

A kollektív állapotok kapcsán felmerülő kérdés, hogy 
a  különböző kollektív állapotok eleget tesznek-e a  Pauli-
elvnek, valóban léteznek-e a természetben. Az eredő spin-
jüket tekintve a molekulák, mint mikroszkópikus entitások 
maguk is fermionok vagy bozonok, így a belőlük létrejött 
kollektív polaritonállapotoknak is tudnia kell a  Pauli-elv 
diktálta permutációs szimmetriát (a molekulák egészének 
permutációjára nézve). A fenti egyszerű példában könnyen 
látható, hogy a |Ψ±⟩ ‘világos’ polaritonok csak bozonikus, 
míg a  |Ψd⟩ ‘sötét’ állapotok csak fermionikus kétállapotú 
rendszerek esetén létezhetnek. A Pauli-tiltott állapotok hi-
ánya a  természetben jól ismert jelenség a  molekulaspekt-
roszkópusok számára58, de a  polaritonkémiában kevéssé 
kapott eddig figyelmet. Csoportelméleti módszerekkel 
sikerült megmutatni, hogy a  Pauli-elv valóban nagymér-
tékben korlátozza a fizikailag elérhető kollektív állapotok 
számát, illetve numerikus szimulációkkal is alátámasztot-
tuk ennek hatását a  “3×H2O + IR sugárzási tér” rendszer 
energetikájára. Eredményeink azt sugallják, hogy mivel 
a  molekulák különböző izotopológjai követhetnek külön-
böző spin statisztikát (egyes izotopológok bozonok, míg 
egyes izotopológok fermionok), a különböző izotopológok 
polaritonképződése és vonatkozó tulajdonságaik jelentősen 
eltérhetnek. Ezt támasztja alá a számszerű következménye-
ket részletesebben vizsgáló65 munka is. Olyan kísérletek 
tervezése tehát, amikben a megkülönböztethetetlenség sze-
repet kap, illetve irányítottan csak adott izotopológokat tar-
talmaz, hasznos eszköz lehet a mezoszkópikus mennyiségű 
kollektív állapotok tanulmányozásához és polaritonkémiai 
folyamatok irányításához.

4.	Összefoglalás

Remélem sikerült érzékeltetni a  tisztelt olvasóval, hogy 
az erős fény-anyag kölcsönhatás megnyilvánulási formái 
a  molekuláris, kémiai folyamatokban milyen sokszínű és 
ígéretes interdiszciplináris területeket foglalnak magukba. 
Hazánkban számos csoport folgalkozik a témához kapcsoló-
dó kutatásokkal. A teljesség igénye nélkül például találunk 
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elméleti csoportokat az ELTE-n66, a Debreceni Egyetemen67, 
a  Szegedi Tudományegyetemen68, a  HUN-REN Wigner 
Fizikai Kutatóközpontban69, illetve vonatkozó kísérleteket 
ugyancsak a Wignerben70, a Pécsi Tudományegyetemen71 és 
persze az ELI-ALPS központban72.
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Molecules in strong external fields

In this article, I present an accessible overview of the topics cov-
ered in my MTA doctoral dissertation titled „Molecules in strong 
external fields”.

The work is divided into two major areas: the behavior of mole-
cules in intense laser fields and the emerging field of polaritonic 
chemistry, where molecules interact strongly with quantized light 
inside microscopic optical cavities. 

I discuss how modern laser technology allows us to study mo-
lecular processes on femtosecond and attosecond timescales and 
under electric fields comparable to those that bind molecules to-
gether. Such conditions give rise to a  rich variety of phenome-
na, including laser-induced molecular alignment and orientation, 
light-dressed molecular states, high-harmonic generation, and 
laser-driven fragmentation. My research has contributed to the 
development of theoretical models and computational tools for 
simulating these processes, helping to understand how laser pa-
rameters influence molecular dynamics and spectroscopy. 

A second major focus of my work is polaritonic chemistry. In op-
tical cavities, molecules can couple strongly to confined quantum 
light, creating hybrid light–matter states known as polaritons. 
These states can alter molecular properties, reaction pathways, 
and spectroscopic signatures. I describe theoretical advances that 
my collaborators and I developed to model rovibrational and elec-
tronic polaritons, investigate nonadiabatic effects, and understand 
the role of collective phenomena and quantum statistics in these 
systems. 

Overall, my goal is to demonstrate that strong light–matter inter-
actions involving molecules form a very rich, highly interdisci-
plinary, and rapidly developing research area at the intersection 
of chemistry, physics, spectroscopy, and quantum science. These 
studies not only deepen our understanding of molecular behavior 
but also open new possibilities for controlling chemical processes 
and designing future photonic and quantum technologies.
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