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Chemicy tradycyjnie pracowali w laboratoriach,
korzystajagc z probowek testowych i kolb.
Jednak w XXI wieku nowe "narzedzie ekspery-
mentalne” - komputer, odgrywa waznga role
w chemii. Chemicy teoretyczni moga wykorzy-
stywac prawa fizyki do obliczania wtasciwosci
atomow, czasteczek i reakcji chemicznych.
Problem polega na tym, ze te prawa fizyczne
dostarczaja bardzo skomplikowanych rownan
matematycznych, ktérych nie da sie rozwigzac
za pomoca papieru i dtugopisu. Na szczescie
istnieja metody, ktore daja rozwigzania tych
rownan poprzez miliardy operacji matematycz-
nych, takich jak dodawanie i mnozenie. Tak
duzej liczby operacji nie mozna wykonac recz-
nie, jednak komputery moga wykonywac takie
obliczenia bez problemu. Uzywamy kompute-
row do Sledzenia reakcji chemicznych krok po
kroku, tworzac nastepnie animacje kompute-
rowe, ktore pomagaja odkry¢ nowe sciezki
zdarzen. W reakcji chemicznej atomy i cza-
steczki zderzajg sie jak kule na stole bilar-
dowym. Jednak w Swiecie atomow, powierzch-

nia stotu nie jest ptaska, ale ma wzniesienia
i doliny. Ksztatt powierzchni zalezy od ruchu
I energii elektrondw atomow i czasteczek. Dla-
tego najpierw obliczamy wiele energii elektro-
nowych przy uzyciu nowoczesnego oprogra-
mowania komputerowego, co moze zajac tysia-
ce godzin pracy procesora. Te elektronowe
energie wyznaczaja punkty powierzchni, ktore
moga byc¢ reprezentowane przez funkcje mate-
matyczna. Jednym z kluczowych krokow w na-
szych badaniach jest to, ze mozemy opisac
powierzchnie za pomoca funkcji analitycznej.
Teraz mozemy juz “toczyc” atomy na nierownej
powierzchni i mozemy obserwowac tez, jak sie
poruszaja. Atomy moga dtugo pozostawac
w dolinie, ale jesli damy im wystarczajaco duzo
energii, moga rowniez wspinac sie na wzniesie-
nia i odwiedza¢ doliny. Sciezki atomoéw na po-
wierzchni  nazywane sg sciezkami reakdji,
Wwzgorza sa barierami reakcyjnymi, a substancje
I produkty reakcji odpowiadaja roznym dolinom.
Stosujac te technike “toczenia pitki’, znalezlismy
kilka interesujacych sciezek dla podstawowych
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Chcesz wiedzieé wigcej?
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reakcji chemicznych. Na przyktad, istnigje
sciezka podrecznikowa dla tzw. reakgji S, 2, ktora
jest jednym z gtéwnych tematow omawianych
W ramach chemii organicznej na uniwersytetach,
jednak w 2015 roku nasze symulacje kompute-
rowe ujawnity nowa sciezke, ktora przebiega
przez inne doliny i wzgorza niz sciezka tradycyj-
na. Badalismy rowniez wptyw ksztattu wzniesien
na reaktywnosc, a takze role predkosci zderze-
nia kulek (atomow). W nowoczesnych laborato-
riach reakcje moga byc¢ rowniez obserwowane
doswiadczalnie, jednak eksperymenty te moga
Jjedynie wykrywac atomy i molekuty w dolinach.
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Dlatego tez nasze symulacje komputerowe sa
niezbedne do odkrycia pethego obrazu przebie-
gu reakgji chemicznych. W dzisiejszych czasach
doszlismy do etapu, w ktorym komputery moga
przewidziec, a nawet kontrolowac wyniki reakcji,
a w niektérych przypadkach obliczenia moga
ujawni¢ problemy z eksperymentami. Dlatego
w XXI wieku komputery nie sg uzywane juz tylko
do grania w gry i sledzenia przelewow ban-
kowych, ale programy komputerowe staty sie
rowniez uzytecznymi narzedziami w dziedzinie
chemi.
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