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z Elméleti Reakciódi-
namika Kutatócso-

port 2015 őszén alakult
a szerző vezetésével a Sze-
gedi Tudományegyetem
Fizikai Kémiai és Anyag-
tudományi Tanszékén,
majd 2019-ben elnyerte
a Magyar Tudományos
Akadémia (MTA) Lendü-
let-programjának támo-

gatását is. A kutatócsoportban most 20
munkatárs dolgozik, és számos együttmű-
ködésünk van hazai és külföldi partnerek-
kel. Csoportunk a pályázati forrásoknak
és a kiváló munkatársaknak (1. ábra) kö-
szönhetően rövid idő alatt a tudományte-
rület nemzetközi élvonalába került, amit
jól mutat, hogy eredményeinket a világ ve-
zető tudományos folyóiratai – Nature Che-
mistry, [1–3] Chemical Science, [4–6] Science
Advances [7] – közlik, és az elmúlt évek-
ben három alkalommal kaptunk felkérést
összefoglaló cikkek [8–10] írására, amelye-
ket a címlapon emeltek ki. Az pedig or-
szágos rekord, hogy három közleményünk
[1–3] jelent meg a világ legrangosabb ké-
miai folyóiratában, a Nature Chemistry-
ben. A következőkben bemutatjuk a cso-
portunkban folyó kutatómunka lényegét
és röviden áttekintjük az elmúlt évek leg-
fontosabb eredményeit.

Első olvasásra meglepő lehet a kémiai
reakciók világának elméleti vizsgálata, hi-
szen a vegyészet hagyományosan kísérleti
tudomány. A mérések persze manapság is
fontos szerepet játszanak a kémiában, vi-
szont a 21. századra eljutottunk oda, hogy
kísérletek nélkül, tisztán elméleti úton ki
lehet számolni egy molekula pontos szer-
kezetét és energiáját, sőt akár azt is, hogy
hogyan játszódnak le a kémiai reakciók.
Ez utóbbival foglalkozik az elméleti reak-
ciódinamika, azaz egy kémiai folyamat
során időben követjük az atomok mozgá-
sát, a kémiai kötések felhasadását és ki-
alakulását, valamint a termékek képződé-
sét. A számolások sokszor gyorsabbak és

pontosabbak, mint a mérések, és az elmé-
let általában mélyebb betekintést ad egy
kémiai folyamatba, hiszen kísérletileg gyak-
ran csak a termékeket tudják detektálni,
míg az elmélet azt is megmutatja, hogyan
jutunk el a reaktánsoktól a termékekig. Ku-
tatásaink bővítik alaptudásunkat a kémiai
reakciók mechanizmusairól, új reakció-
utakat tárhatnak fel és lehetőséget adnak
a kémiai folyamatok irányításra is. Ezen a
ponton az olvasóban bizonyára felmerül a
kérdés: hogyan is számíthatjuk ki az ato-
mok mozgását egy kémiai reakció során?
A következő bekezdésben ezt a kérdést vá-
laszoljuk meg.

Egy kémiai rendszert atommagok és
elektronok alkotnak. A parányi elektrono-
kat a kvantummechanika törvényei irá-
nyítják, míg az elektronoknál több nagy-
ságrenddel nehezebb atommagok mozgá-
sát a klasszikus Newton-féle mechanika is
jó pontossággal leírja. Ezért reakciódina-
mikai számításainkra úgy tekinthetünk,
mintha Schrödinger macskája, azaz az

elektronfelhő játszadozna Newton almái-
val, azaz az atommagokkal. A kémiai rend-
szerek leírásához szükséges fizikai törvé-
nyek már közel 100 éve ismertek, a prob-
léma csak az, hogy ezek olyan bonyolult
matematikai egyenletekre vezetnek, ame-
lyek papíron ceruzával nem oldhatóak meg.
Ezért különböző numerikus módszereket
dolgoztak ki Schrödinger és Newton egyen-
leteinek megoldására, viszont ezek a mód-
szerek csak akkor adnak pontos eredmé-
nyeket, ha több milliárd matematikai mű-
veletet, szorzást, osztást, összeadást és ki-
vonást elvégzünk. Ez a 20. század máso-
dik felére, a számítógépek megjelenésével
vált lehetségessé. Tehát a számítástechni-
ka fejlődése forradalmasította a kémiát is,
és a 21. századra eljutottunk oda, hogy a
laptopunkon meg tudjuk nézni, hogyan
játszódik le egy reakció atomi és molekulá-
ris szinten.

A reakciódinamikai szimulációk első lé-
pése az elektronok mozgásának leírása. Itt
Schrödinger macskáját vesszük elő, aki egy
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dimbes-dombos felületet gyárt, majd ezen
a felületen gurítja Newton almáit, azaz az
atommagokat. A szakértő olvasók kedvéért
elmondjuk, hogy ezt a felületet potenciális-
energia-felületnek hívják, amit az elektro-
nok kvantummechanikai leírása ad, és en-
nek a felületnek a meredeksége adja azo-
kat az erőket, amelyek az atomokat moz-
gatják egy kémiai reakció során. A csopor-
tunkban folyó kutatás kulcsa, hogy ezt a
felületet egy sokdimenziós matematikai
függvénnyel reprezentáljuk, ami megte-
remti a lehetőséget az atomok mozgásá-
nak hatékony vizsgálatához. Ezek a függ-
vények több ezer paramétert tartalmaz-
nak – ezek optimális meghatározása akár
többéves kemény munkát igényelhet. Cso-
portunknak azonban sikerült fontos áttö-
rést elérnie, mivel Győri Tibor PhD-hallga-
tómmal kifejlesztettünk egy olyan számí-
tógépes programcsomagot, amely auto-
matikus potenciálisenergia-felület fejlesz-
tést tesz lehetővé. Az új program a ROBO-
SURFER (2. ábra) nevet kapta, és komoly
nemzetközi figyelmet vívott ki magának,
hiszen a módszert bemutató cikkünk he-
tekig a folyóirat legtöbbet olvasott közlemé-
nye volt [11]. A csoportban eddig 8 reaktív
rendszerre fejlesztettünk potenciálisener-
gia-felületet: F−+ CH3I (2017), [4] F−+ CH3Br 
(2020), [11] OH− + CH3I (2020), [12] F + C2H6

(2020), [13] Cl + C2H6 (2020), [14] F− + NH2Cl
(2021), [5] OH− + CH3F (2021) [6] és
F−+ CH3CH2Cl (2021), [3] ahol kerek záró-
jelben a publikálás éve látható. Az első fe-
lület még a ROBOSURFER 2020-as publikálá-
sa előtt készült, míg a többit a ROBOSURFER

segítségével fejlesztettük. A fenti felsoro-

ták, hogy a képződő HCl-molekula forgá-
sa csak csekély mértékben gerjesztett, vi-
szont korábbi számítások ezt nem tudták
alátámasztani. A mi szimulációink első-
ként értek el jó egyezést a kísérleti ada-
tokkal (3. ábra), amivel egy közel 25 éves
ellentmondást oldottunk fel, ahogy nem-
régen Rakitzis is kiemelte a Science maga-
zinban [16]. Ez az eredmény nem csak
nemzetközi figyelmet kapott, hiszen cik-
künket az MTA Kémiai Osztálya a hónap
publikációjának választotta.

Visszatérve az SN2 reakciókhoz: 2021-
ben három jelentős eredményt is sikerült
elérnünk [5, 3, 6]. Időrendi sorrendben ha-
ladva először egy nitrogéncentrumú rend-
szer, az F−+ NH2Cl reakció dinamikáját ta-
nulmányoztuk; ez a Cl + C2H6 reakció vizs-
gálatához hasonlóan szintén Papp Dóra
munkája [5]. Az NH2Cl az ammóniához
hasonló piramis alakú molekula, amely a
nitrogéncentrum körül esernyőszerűen ki
tud fordulni (invertálódik), ahogy a nagy
szélben az ernyő is kifordul. Szimulációink
megmutatták, hogy egy hidrogénkötéses
komplex képződése elősegíti a rendszer in-
verzióját, sőt ez akár többször is végbe-
mehet egy reakció során, ezért ezt a reak-
cióutat multiinverziós mechanizmusnak
neveztük. Feltételezésünk szerint a multi-
inverzió általános mechanizmus a nitro-
géncentrumon lejátszódó SN2 reakciók ese-
tén, ami aláássa a széncentrumon meg-
szokott sztereospecificitást. Az új reakció-
utat a Chemical Science a címlapján is ki-
emelte (4. ábra).

A 2021-es évben megjelent csoportunk
harmadik Nature Chemistry-cikke [3] is
Tajti Viktor és Győri Tibor PhD-hallgatóim
és a Roland Wester professzor vezetésével
működő innsbrucki kísérleti csoport köz-
reműködésével, amit az MTA Kémiai Osz-
tálya szintén a hónap publikációjának vá-
lasztott. Ebben a munkában a fluoridion
(F−) és az etil-klorid (CH3CH2Cl) reakcióját
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lásból jól látszik, hogy a ROBOSURFER prog-
ram nagyban segítette munkánk hatékony-
ságát, és egyre érdekesebb és összetettebb
reakciók vizsgálatát tette lehetővé. Az aláb-
biakban a reakciók dinamikájával és me-
chanizmusaival kapcsolatos legfontosabb
eredményeinket részletezzük.

A 2016 februárjában megjelent Nature
Chemistry-cikkünkben [1] innsbrucki kí-
sérleti együttműködőinkkel az F− + CH3Cl
bimolekuláris nukleofil szubsztitúciós (SN2)
reakció dinamikáját vizsgáltuk, és azt ta-
láltuk, hogy a reakció sokkal direktebb, mint
a látszólag hasonló F−+ CH3I rendszer ese-
tén. Erre a nem várt eredményre 2017-ben
tudtunk egyértelmű magyarázatot adni,
miután az F− + CH3I reakcióra Olasz Ba-
lázs és Szabó István PhD-hallgatóim segít-
ségével kifejlesztettünk egy potenciális-
energia-felületet és elvégeztük a dinamikai
szimulációkat [4, 15]. Elsőként mutattuk ki
egy halogénkötéses F−··· ICH3 komplex je-
lentőségét a dinamikában, ami a helyettesí-
téses reakció szempontjából nemreaktív
orientáció, ezért a fenti komplex kialakulása
gátolja a direkt SN2 folyamatot az F−+ CH3I
reakció esetén. Ha a távozócsoportot klórra
cseréljük, halogénkötéses komplex gyakor-
latilag nem képződik és így nincs, ami el-
terelje a nukleofilt a reaktív orientációtól,
azaz a reakció direktté válik.

A ROBOSURFER-nek és elsősorban Papp
Dóra posztdoktori kutatónak köszönhető-
en a 2020-as évben egy teljes 21 dimenzi-
ós potenicálisenergia-felületet fejlesztet-
tünk a kilencatomos Cl + C2H6 reakcióra,
[14] ami komoly előrelépést jelentett a ko-
rábbi hatatomos rendszerek – a 2017-es
második Nature Chemistry-cikkünk [2] a
Cl + CH4 reakció energiagátjának alakját
fejti meg – vizsgálataihoz képest. A Cl + C2H6

reakció fő reakcióútja a hidrogénabsztrak-
ció, azaz a Cl-atom lehasít egy hidrogén-
atomot az etánmolekulából, és HCl + C2H5

képződik. Kísérleti vizsgálatok azt mutat-

2. ábra. Robosurfer: egy automatikus 
potenciálisenergia-felület fejlesztő 
programcsomag [11]  

3. ábra. Az elmélet 
és a kísérlet egyezése 
a Cl + C2H6 reakcióban
keletkező 

HCl-molekula forgási 
eloszlása esetén [14]  
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vizsgáltuk reakciódinamikai szimulációk-
kal és keresztezett ion−molekulasugár mé-
résekkel. A reakció különlegessége, hogy a
Cl− + CH3CH2F termékeket eredményező
SN2 reakcióút mellett egy eliminációs (E2)
mechanizmus is lehetséges, ami a Cl−+ HF+
+ C2H4 termékekhez vezet (5. ábra). A mé-
rések során csak az iont (Cl−) tudták de-
tektálni, így a két reakcióút kísérleti meg-
különböztetésére nem volt lehetőség. A szi-
mulációink viszont azonosítani tudták a
különböző termékeket, és megmutatták,
hogy a termodinamikailag kedvezőbb SN2
csatorna kisebb reaktivitású, mint az E2.
Sőt, arra is rávilágítottunk, hogy ennek nem
a szokásos, a gátmagasságokkal összefüggő
kinetikai oka van, hanem dinamikai, még-
pedig az, hogy az E2 reakciónak sokkal
szélesebb támadásiszög-tartomány kedvez,
mint az SN2 mechanizmusnak.

A harmadik jelentős eredményünk Tasi
Domonkos PhD-hallgatóm felfedezése az

OH− + CH3F reakcióval kapcsolatban [6].
Reakciódinamikai szimulációink az F−+
+ CH3OH termékek mellett HF + CH3O

−

képződését is kimutatták. A számítások
azt is feltárták, hogy a HF + CH3O

− termé-
kekhez egy hidrogénkötéses CH3OH ··· F−

komplex képződését követő protonabszt-
rakción keresztül vezet az út. Az új reakció-
utat (6. ábra), amely az oxidion-szubszti-
túció nevet kapta, az Egyesült Királyság
Kémiai Társaságának első számú folyóira-
ta, a Chemical Science közölte, és a borí-
tóján is kiemelte [6].

A fenti eredmények alapján talán sike-
rült meggyőzni az olvasót, hogy a 21. szá-
zadban az elméleti módszerek fontos sze-
repet játszanak a kémiában, és számos új
és érdekes eredményt tárhatnak fel. Ezek
közül csak a legfontosabbak emeltem ki
ebben a cikkben, viszont érdemes megje-
gyezni, hogy számos további projektet fe-
jeztünk be az elmúlt években, illetve sok
ígéretes kutatás van jelenleg is folyamat-
ban a csoportban. Vizsgáljuk még amino-
savak konformereit és protonaffinitását,
SN2 reakciókat különböző összetett nukle-
ofilekkel, valamint szilícium- és foszfor-
centrumon, illetve atomok és gyökök re-
akcióit metán, etán, metilamin, acetonitril
stb. molekulákkal. Végül hangsúlyoznám,
hogy eredményeink egyértelműen bizonyít-
ják, hogy egy hazai tudományos műhely is
felveheti a versenyt a világ vezető egyete-
mein működő kutatócsoportokkal, így a
mi fiatal munkatársaink itthon is nemzet-
közi színvonalon dolgozhatnak. ���
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5. ábra. Az F–+ CH3CH2Cl reakció két 
termékcsatornája [3] (lásd még a címlapot)

4. ábra. A multiinverziós reakcióút 
a Chemical Science címlapján [5] 

6. ábra. Az új oxidion-szubsztitúciós reakcióút (Chemical Science-borító) [6] 


