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A kémikusok hagyomanyosan kemcsovekkel
es lombikokkal dolgoznak a laboratoriumokban.
A 21. szazadban azonban a szamitoégép egy Uj
.Kisérleti eszkdz", amely fontos szerepet jatszik
a kémiaban. Az elmeéleti kémikusok a fizika
torvenyeinek felhasznalasaval kiszamithatjak az
atomok, molekulak és kemiai reakciok tulajdon-
sagait. A probléma az, hogy ezek a fizikai torve-
nyek olyan bonyolult matematikai egyenleteket
eredmeényeznek, amelyek papiron ceruzaval
nem megoldhatok. Szerencsére vannak olyan
modszerek, amelyek milliardnyi matematikai
muveleten, példaul dsszeadason és szorzason
keresztul megoldasokat adnak ezekre az
egyenletekre. Ilyen nagyszamu muvelet kezzel
nem vegrehajthatd, de a szamitogepek el
tudjak vegezni ezeket a szamitasokat. Mi is sza-
mitogéepekkel kovetjuk a reakciokat lepesrol
lepésre, ezaltal mozifilmeket készitunk roluk,
amik segitenek uj reakcioutak felfedezéseben.
Egy kemiai reakcio soran atomok és molekulak
utkéznek, mint a golyok egy biliardasztalon. Az
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atomi vilagban azonban az asztal felulete nem
sima, hanem hegyes volgyes. A felulet alakjat
az atomok és molekulak elektronjainak mozga-
sa és energigja hatarozza meg. Ezért eldészor
modern szamitogepes programokkal es tobb
ezer CPU ora felhasznalasaval az atomok sok
lehetséges elrendezddeséenel kiszamitjuk az
elektronok energiajat. Ezek az elektronenergiak
adjak a felulet pontjait, amit egy matematikai
fuggvennyel kozelithetunk. A kutatomunkank
egyik kulcsa, hogy ezeket a feluleteket egy
analitikus fuggvennyel tudjuk leirni. Most mar
gurithatjuk az atomokat ezen a goéréngyds
feluleten, es figyelhetjuk, hogyan mozognak.
Lehet, hogy az atomok hosszu ideig egy volgy-
ben tartézkodnak, de ha eleg energiat adunk
nekik, akkor megmaszhatjak a hegyeket is, és
tobb voélgyet is meglatogathatnak. Az atomok
utjat a fellleten reakcioutnak hivjuk, a hegyek a
reakciogatak, a reaktansok és a termékek pedig
kalénbdzo volgyeknek felelnek meg. Ezzel a
.golyoguritasos” technikaval alapvetd kemiai
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reakciok szamos érdekes utjat talaltuk meg. Pél-
daul, az ugynevezett S 2 reakcioknak letezik egy
tankonyvi reakcioutja, ami minden egyetemi
szerves kemia oran fontos szerepet kap. Megis
2015-ben a szamitdégepes szimulacidink egy Uj
reakcioutat tartak fel, ami mas hegyeken eés
volgyeken megy keresztul, mint a tradicionalis
reakciout. Szinten tanulmanyoztuk a hegyek
alakjanak hatasat a reaktivitasra, illetve vizsgal-
tuk a golyok (atomok) Utkdzesi sebessegenek
szerepét is. A modern laboratériumokban a
reakciokat kisérletileg is kovetik, azonban ezek a
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merések csak a volgyekben tudjak detektalni az
atomokat és molekulakat. Ezért a szamitogepes
szimulacioink elengedhetetlenek, hogy teljes
képet kapjunk a kémiai reakciok tenyleges utvo-
nalairol. Mostanra elértunk oda, hogy a szamito-
géepek meg tudjak josolni, sét iranyithatjak a
reakciok kimenetelét, illetve néhany esetben a
szamitogepek ravilagithatnak a kiserletek hibaira
is. Ezért a 21. szazadban a szamitogépek nem
csak jatekokra és banki tranzakciok kovetéesere
hasznalhatoak, hanem a kémiaban is hasznos
eszkdzokke valtak.

Czako Gabor
Elmeéleti Reakciodinamika Kutatocsoport, Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszeék,
Kémiai Intézet, Szegedi Tudomanyegyetem, Rerrich Béla tér 1, H-6720 Szeged, Magyarorszag

Tobb informadciéra van sziiksége?

superheroes4science.eu
facebook.com/superheroes4science
instagram.com/superheroes4science

A Szuperhdsok a tudomény szolgdlatdban
projektet a Visegrddi Alap tdmogatja.
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www.visegradfund.org

VEE wy Vv v O v vo W L I . S S L N 4

v v v v

VvV 9V 9V 9V v ©9
Y IR IR B R AR ZX BR B AR R

*
®
%o

a

V'S



