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موضوع سمینار:
 پدیدهی تونل زنی کوانتومی درسینتیک واکنش های شیمیایی
نظریهی حالت گذار، نظریهای در سینتیک شیمیایی است که چگونگی انجام یک واکنش شیمیایی بین مواد واکنش دهنده و تولید فرآورده را توصیف می کند.در نظريه ‌ي حالت گذار، مكانيسم اندركنش واكنش ‌دهنده‌ ها مطرح نيست؛ معيار مهم آن است كه مولكول ‌هاي واكنش‌ دهنده، انرژي كافي براي غلبه بر سد پتانسيل انرژي (انرژي فعال ‌سازي) داشته باشند تا واكنش دهند.
به دلیل اهمیت انجام تونل زنی در حالت گذار درمحاسبهی ثابت سرعت اکثر واکنش های شیمیایی، خصوصاً در واکنشهایی که در آنها انتقال الکترون یا هیدروژن اتفاق می افتد، با چشم پوشی از این فاکتور در محاسبهی ثابت سرعت، خطای بزرگی درنتایج ایجاد میشود.
اصلاحات تونل زنی برای پتانسیل نا متقارن برای محدوده ای از پارامتر ها در دمای معمولی توسطEckart  مورد بررسی  قرار گرفت. همچنین برای درجات کوچکی از تونل زنی، اصلاحات به وسیله Winger انجام شد و Bell بر روی مشکلات تونل زنی بر روی نمونه های کوچک و تابع توزیع بولتزمن کار کرد. مقایسه ضریب انتقال وابسته به انرژی E))Γ، نشان می دهد که بزرگی خطا درتقریبEckart  تابعی از انرژی است. خطای معرفی شده بااستفاده ازروش Eckart به توزیع انرژی در حالت پایه بستگی دارد. مدل Eckart و Winger یک مدل تقریبی می باشد. در روش آنها به شکل صحیح از سد انرژی استفاده نمی شود و فرض می شود جرم کاهش یافته در مسیر واکنش ثابت است. برای ثابت سرعت حرارتی تقریب شبه کلاسیکی به کار گرفته شده تقریب حالت پایه نامیده می شود. 
در این سمینار روشهای مختلف محاسبه اثر تونلی در ثابت سرعت واکنشها بررسی می شود و روش های چند بعدی ZCT، LCT و SCT که نسبت به روش های ذکرشده دربالا نتایج بهتری درمحاسبه ی ثابت سرعت ارائه می دهند مطرح می شوند و به مقایسهی این روش ها می پردازیم.
