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Chemici tradiche pracovali v laboratoriach so
skumavkami a pokusnymi bankami. Od 21. sto-
roCia zacal dolezitu rolu v chémii hrat pocitac
ako experimentalny nastroj. Teoreticky chemici
pouzivaju fyzikalne zakony na vypocet vlast-
nosti atomov, molekul a chemickych reakcii.
Problémom je, ze tieto fyzikalne zakony vedu
ku velmi zlozitym matematickym rovniciam,
ktoré sa nedaju vyriesit s perom a papierom.
Nastastie existuju techniky, ktorée najdu riese-
nia tychto rovnic pomocou miliard matematic-
kych operacii ako scCitanie a nasobenie. Také
velké mnozstvo operacii sa neda vypocitat
rukou, ale mozu byt spocitane pocitacmi.

My pouzivame pocitace, aby sme chemicku
reakciu sledovali krok po kroku. Tym padom
vyrabame filmy o reakciach, ktoré nam umoz-
nuju odhalit nove reakcne drahy. V chemickych
reakciach sa atomy a molekuly zrazaju ako
gule na biliardovom stole. Povrch stola vo
svete atomov navyse nie je plochy, ale ma

kopce a doliny. Tvar povrchu je urceny pohy-
bom a energiou elektronov atdmov a molekul.
Preto musime najprv pomocou modernych
pocCitacovych programov vypocitat mnoho
elektronovych energii, Co moze trvat gj tisice
CPU hodin. Tieto elektronove energie urcuju
body na povrchu, ktoré moézu byt popisané
matematickou funkciou. To, ze tieto povrchy
vieme popisat analytickou funkciou, je jednym
z klucovych krokov nasho vyskumu. Potom
mozeme gulat atomy po tomto drsnom povr-
chu a sledovat ako sa pohybuju. Atomy nieke-
dy zostanu dlho v jednej doline, ale ak maju
dostatok energie, mozu sa dostat aj na kopec
a navstivit niekolko dolin.

Drahy atomov po povrchu sa volaju reakcné
drahy, kopce su reakcne bariery, reaktanty
a produkty su roznymi dolinami. Pomocou tejto
techniky “gulania guli® sme nasli niekolko zauji-
mavych drah pre fundamentalne chemické
reakcie. Napriklad existuje ucebnicova draha
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pre takzvanu SN2 reakciu, ktora je vyznamnou
temou v kazdom rocniku organickej chemie na
univerzitach, ale v roku 2015 nase pocitacove
simulacie objavili novu drahu, ktora prechadza
inymi vrchmi a dolinami ako tradicna draha.
Skumali sme aj, ako tvar vrchov vplyva na reak-
tivitu a tiez sme presetrovali rolu koliznej rych-
losti gul (atdmov). V. modernych laboratoériach
sa reakcie daju sledovat aj experimentalne, ale
tieto experimenty mozu zdetegovat len atomy
a molekuly v dolinach. Preto su pocitacove
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simulacie také uzitocne na odokrytie celéeho
obrazu drah chemickych reakcii.

V dnesnej dobe sme dorazili do stadia, ked

pocCitaCe vedia predpovedat a kontrolovat
vysledky reakcii, a v hiektorych pripadoch vypo-
cty odhaluju aj problemy s experimentmi.
V 21. storoCi sa preto pocitace nepouzivaju len
na hranie hier a sledovanie bankovych prevo-
dov, ale pocitacove programy sa stali aj uzitoc-
nym nastrojom v chemii.

Czako Gabor
Vyskumna skupina vypoctovych reakcnych dynamik, Oddelenie fyzikalnej chemie a materialove;
vedy, Ustav chémie, Szegedska univerzita, Rerrich Béla tér 1, Szeged H-6720, Madarsko
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Chces vediet viac?

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

Projekt Superheroes 4 Science je podporovany
Medzindrodngm vysehradskgm fondom.

L
RN
AL
¢

www.visegradfund.org

%0%0%% %% e

¢

%

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

v v v v

IR K IR IR I I N R S S S

a

4

a

‘Vvvvvvvv

L 28 2

F'S

o. ¢

%



