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Tradicné chemici pracuji v laboratorich se zku-

mavkami a dalsSim laboratornim  sklem.
Ve 21. stoleti vsak hraje v chemii dulezitou roli
novy experimentalni nastroj - pocitaC. Teore-
ticti chemici mohou pouzivat zakony fyziky
pro vypocet vlastnosti atomu a molekul i sa-
motného prubehu chemickych reakci. Problem
Jjevtom, ze fyzikalni zakony jsou popsany velmi
slozitymi  matematickymi rovnicemi, ktere
nelze vyresit pomoci pera a papiru. Nastesti
existuji techniky, které poskytuji reSeni i pro tyto
rovnice zahrnujici miliardy matematickych
operaci, jako jsou soucCty a nasobeni. Takto
velky pocet operaci nelze proveést rucne,
nicmeneé pocitace dane vypocty zvladaji. Pou-
zivame je proto k postupnému sledovani che-
mickych reakci, ¢imz vytvarime filmy o reak-

cich, které pomahaji odhalit nove reakcni cesty.

V chemicke reakci se atomy a molekuly srazi
jako koule na kulecniku. Avsak v atomovem

sveté neni deska stolu plocha, ale ma kopce
a udoli. Tvar povrchu je urcen pohybem a ener-
gii elektronu, atomu a molekul. Proto nejprve
pomoci modernich pocitacovych kodu vypoci-
tame mnoho elektronovych energii - takove
vypocty mohou trvat tisice jadrohodin. Elektro-
nove energie nam urci ruzné body povrchu,
které jsou reprezentovany matematickou
funkci. Jednim z klicovych kroku naseho
vyzkumu je, ze tyto body muzeme popsat ana-
lytickou funkci. Nyni mtuzeme na drsném povr-
chu atomy otacet a sledovat, jak se pohybuiji.
Atomy mohou zustat v udoli po dlouhou dobu,
ale pokud jim dodame dostatek energie,
mohou take vyléezt kopce a navstivit i nékolik
udoli. Cesty atomu na povrchu se nazyvaji
reakcni cesty, kopce jsou reakcnimi bariérami
a reaktanty a produkty odpovidaji ruznym
udolim. Pouzitim teto metody ,kouleni kulicka-
mi* jsme nalezli nékolik zajimavych cest

pro zakladni chemické reakce.
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Existuje napriklad ucebnicova cesta pro tzv. S 2
reakci, ktera je dulezitym tematem kazdé tridy
organické chemie na univerzitach, avsak v roce
2015 nase pocitacova simulace odhalila novou
cestu, ktera prochazi jinymi udolimi a kopci hez
ta tradicni. Také jsme studovali, jak tvar kopcu
ovliviuje reaktivitu, a zkoumali ulohu rychlosti
srazky kouli neboli atomu. V modernich labora-
tofich mohou byt reakce sledovany rovnéz
experimentalne, nicméné tyto experimenty
mohou jen detekovat atomy a molekuly v udo-

lich. Proto jsou nase pocitacove simulace
nezbytné k odhaleni Uplného obrazu cest che-
mickych reakci. V soucasne dobé jsme dospeli
do faze, kdy mohou pocitace predpovedeét,
a dokonce i kontrolovat vysledek reakci.
V nekterych pripadech vypocty odhaluji proble-
my s experimenty. Proto ve 21. stoleti nejsou
pocitace pouzivany pouze ke hrani her a sledo-
vani bankovnich prevodu. Pocitacove programy
se v chemii staly uziteCnhym nastrojem.

Czako Gabor ,
Vyzkumna skupina pro vypocty reakci, Katedra fyzikalni chemie a materialu, Ustav chemie,
Univerzita Szeged, Rerrich Béla tér 1, Szeged H-6720, Madarsko
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