Kémiai reakcidk dinamikaja ab initio potencidlis energia feliileteken
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A kémia egyik alapkérdése, hogy miként mennek a kémiai reakciok a legmélyebb
atomi és molekularis szinten. Az elméleti kutatas a fizika torvényeit alkalmazza a kémiai
rendszerekre és szamitasokat végez a matematika és informatika eszkdztaranak
felhaszndldsaval. A reakcidodinamikai szamitasok [épésrl-lépésre kovetik a kémiai
reakcidk lefolyasat, Uj reakcid utakat taldalhatnak és megjdsolhatjdk a reakciok
kimenetelét. A szamitott eredmények bdvitik a kémiai reaktivitasrol szerzett
alaptuddsunkat, ezdltal segitve a kémikusokat a reakcidk kontrolalasdban, az
energiahatékonysag javitasaban és a reaktansok irdnyitasaban a hasznos termékek felé.

El6addasomban bemutatom, hogyan fejleszthetlink ab initio alapu [1] pontos
globalis potencialis energia fellileteket (potential energy surface, PES) és hogyan
vizsgdlhatjuk a kémiai reakcidok dinamikajat az analitikus PES-ek felhasznaldsaval. A
modszerfejlesztési eredmények [2,3] mellett szamos alkalmazast is targyalok: X + CHy —
HX + CH; (X =F, Cl, Br, O(P)) [4-7], Cl+ CHs — H+ CH5Cl [3], F + CHsCl — CI” + CH5F
[8,9] és (HzO)z — 2H,0 [10]
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