Hiisz éve kapott Nobel-dijat két meghatdrozd elméleti kémikus,
és mdr akkor felmeriilt, hogy az § munkdjukhoz ,,mérhetd erdfe-
szitésekre van még sziikség ahhoz, hogy a kvantumkémia a re-
akcidk tanulmdnyozdsdban is elérje azt a teljesitGképességet,
amelyet mdra az egyedi molekuldkndl elért”.! Az On reakciddi-
namikai munkdja éppen ezekhez az erdfeszitésekhez jdrul hozzd.

Az 1998-as Nobel-dijat leginkdbb az elektronok mozgdsdnak
leirdséért kaptdk. Ha a kémiai reakcidkat szeretnénk tanulmad-
nyozni, az atommagok mozgdsét is le kell irni. Ezt viszont az elekt-
ronok mozgdsa hatdrozza meg, ezért az elektronmozgds vizsga-
lata nem keriilhetd meg a reakcidutak feltdrdsdban.

A PhD-munkdmban, az ELTE-n, elektronszerkezet-szdmitds is
szerepelt, és ez nagy elényt jelentett, amikor a védés utdn, 2008-
tdl reakciédinamikdval kezdtem foglalkozni egy élvonalbeli ku-
tatécsoportban, az Emory Egyetemen (Atlantdban).

Addigra az atomok és az dtatomos metdnmolekula kozotti re-
akcidk tanulmdnyozdsdig jutott el az elméleti reakciédinamika,
amely a hidrogénatom és a hidrogénmolekula reakcidjanak vizs-
gdlatdval indult az 1970-es években. Ahhoz, hogy a reaktdnsokbdl
termékek keletkezzenek, rendszerint 4t kell jutniuk egy energia-
gdton. Ezt dltaldban ugy segitjiik el§, hogy egyre nagyobb ener-
gidval titkoztetjilk a partnereket vagy az egyik reaktdns rezgése-
it gerjesztjiik. A magyar szdrmazdsu, szintén Nobel-dijas John
Polanyi azt vizsgélta fizikai kémiai mddszerekkel 30-40 évvel ez-
elétt, hogy melyik a hatékonyabb energiakozlés. Az 6 modellje
szerint a reakci lefolydsdt az szabja meg, hogy a gét a reaktédn-
sokhoz vagy a termékekhez van-e kozelebb. Néhdny szabdlyt is
feldllitott az atomok és kétatomos molekuldk reakcidira. Mi kicsit
nagyobb rendszerekben, példdul klératom és metdn reakciGjdban
vizsgdltuk az energiabefektetés hatékonysdgdt, és azt taldltuk,
hogy a Polanyi-szabdlyok nem minden esetben érvényesek, illet-
ve nem minden esetben dltaldnosithat6k egyszertien. Errdl sz6lt
a 2011-ben megjelent Science-cikkiink.

Felvették a kapcsolatot John Polanyival?

Igen, e-mailben elkiildtiik az eredményeket, és nagyon poziti-
van reagdlt.

Ezutdn visszajottem Magyarorszdgra, el§szor az ELTE-re, és
elkezdtem az Sy2-reakcidk vizsgdlatét. Ez az egyik legismertebb
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Elmélet és kisérlet
egyiittmiikodése

Beszélgetés Czakd Gdbor elméleti kémikussal

A Junior Prima-dijas Czakd Gdbor az MTA legfiatalabb kémikus doktora, a
Szegedi Tudomdnyegyetem Elméleti Reakciddinamika Kutatdcsoportjdnak
vezetdje. Szdmos eredményét a legrangosabb folydiratok kozolték, példdul a
Science, a Nature Chemistry, a Nature Communications. Kiemelkedd felfede-
zése az Sy2-reakcidk uj mechanizmusa.

reakcidtipus a kémidban. Az alapvet§ mechanizmust tobb mint
100 éve feltdrtdk, de a reakciét ma is sokan vizsgdljdk, mert még
a legegyszert(ibb esetekben is t6bb kérdés var megvalaszoldsra.
Lattam, hogy azokkal az elméleti mddszerekkel, amelyek sikere-
sek voltak példdul a metdn reakcidinak vizsgdlatéban, az Sy2-re-
akcidk esetében is érdemes prébdlkozni: a szdmoldsaink megha-
ladjék a kordbbi, irodalomban fellelhetd szimuldciék pontossdgét,
részletességét, és ezekbdl a sokkal pontosabb szdmoldsokbdl eset-
leg 1j eredmények vdrhatdk. Szerencsére, egy kivdlé PhD-hallgatd,
Szabd Istvdn munkdjét irdnyithattam, és egytitt kezdtik el a ku-
tatdst 2012-2013 kornyékén.

Ugy alakult, hogy mdr az egyik legegyszer(ibb Sy2-reakcié, a
fluoridion és a metil-klorid reakcidja esetében is vdratlan ered-
ményeket kaptunk: 4j mechanizmust taldltunk, amely kiilonbo-
zGtt a régota ismert, Walden-inverzids reakci6uttdl. Az 4j reakcié-
utat dupla inverziés mechanizmusnak neveztiik el. A kordbbi el-
képzelés szerint az Sy2-reakcidk inverziéval mennek végbe: a ter-
mékben a szénatom koriili elrendez§dés tiikorképe a reaktdns-
beli elrendezddésnek. Mi olyan utat is taldltunk, ahol az inverzié
kétszer jatszddik le, és a kétszeres tiikrozés miatt a ,,ligandu-
mok” szénatom kortili elrendez§dése nem viltozik a termékben
a reaktdnshoz képest. A kémidban nagyon fontos, hogy tiikorképi
elrendez8dés keletkezik-e egy reakciban, és mi egy t6bb mint
100 éve ismert, inverzids reakcidtt mellett taldltunk egy mdsikat,
ami nem jdr inverziéval.

Késgbb kidertiilt, hogy ez a mechanizmus nemcsak egyetlen
reakciéban fordul el8. Ez nagy nemzetkozi visszhangot vdltott ki,
és a hasonl¢ teriileten dolgoz6 kollégdk szintén elkezdték vizs-
gélni a dupla inverziét. Egy kinai kutatécsoport szimuldcidja vi-
zes oldatban is kimutatta ezt a mechanizmust (a mi vizsgélata-
ink gdzfdzisra vonatkoznak). Ma mdr azt mondhatjuk, hogy a
dupla inverzid az Sy2-reakcidk elismert mechanizmusa.

Kisérlettel is kimutathatd, hogy mikor milyen ardnyban ala-
kul ki a kétféle elrendezddés?

Ez még vdrat magdra, mert nem egyszer( feladat, de a kozel-
jovében remélhetdleg lesznek ilyen kisérletek.

Kapcsolatban dllnak kisérleti csoportokkal?

Igen, példdul egy innsbrucki csoport élen jir az Sy2-reakcick
kisérleti vizsgdlatdban, egy tajvani pedig nagy sikerrel koveti a
metdn-atom reakcidkat. Ezek a kisérletek gdzfdzisban folynak:
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molekula- és ionsugarakat kereszteznek egymdssal, kzben vég-
bemennek a reaktdnsok kozotti iitkozések, és ha lejatszdédik a re-
akcid, irdny szerint tudjék detektdlni a termékeket. Az eredmé-
nyeket Gsszevetjiik a szdmoldssal, amely sokszor tobbet is eldrul
a kisérletnél. Méréskor rendszerint a termékeket azonositjék, a
szimuldci6 sordn viszont mozifilmszerten, 1épésrdl 1épésre ko-
vethetjiik a reakci6t. Ezért a kisérleti eredmények értelmezéséhez
sokszor nélkiilozhetetlen az elmélet.

Az elméleti reakciédinamika ma mdr ott tart, hogy nemcsak
a kisérleti eredményekkel tesztelhetjiik a szimuldci6 pontossdgét,
hanem akdr forditva is. El6fordult, hogy a szdmitdsaink nem
egyeztek jol a kisérleti eredményekkel, és a megismételt kisérlet
utdn kideriilt, hogy a régebbi mérésekkel volt probléma, nem a
szdmoldssal. Mostanra az elmélet és a kisérlet egyenrangu part-
ner lett. A legérdekesebb eredmények az elmélet és a kisérlet
egyiittm(ikodésébdl fakadnak.

Az Sy2-reakcidkrdl 2016-ban jelent meg kozos cikkiink az
innsbrucki csoporttal a Nature Chemistry folydiratban: azt taldl-
tuk, hogy a tdvozé csoport is komolyan befolydsolhatja a reak-
cidk lejatszdddsét. Ez a munka soha nem ldtott egyezést mutatott
az elméleti és a kisérleti eredmények kozott az Sy2-reakcidk ese-
tében, ami részben az Uj szdmitdsi mdédszereinknek koszonhetd.

A tajvani csoporttal az energiagdt alakjit vizsgdltuk a klér-
atom és a metdn reakciéjéban, amit szintén a Nature Chemistry
kozolt. A gdt fontos tulajdonsdga a magassdg és a szélesség. Ko-
rdbban lehetetlen feladatnak tlint a git alakjénak kisérleti megha-
tdrozdsa. A tajvani csoport nemrég javasolt egy mddszert, de a
hipotézisiik ellendrzéséhez elméleti segitségre is sziikség volt. A
szdmitott és a mért eredmények j6 egyezése bizonyitotta be, hogy
az j kisérleti technika mtikodik. A szdmoldsnak ezuttal kicsit
konnyebb dolga volt, és nagy magabiztossdggal éllithatjuk, hogy
a szdmoldsi eredmények jél adjdk meg a gét alakjét, tehdt a szdmi-
tds validdlja a mérési eredményeket.

Nem véletlen akkor, hogy a Journal of
Physical Chemistryben nemrég Ondk ir-
tdk a ,feature article”-t.

Azért is nagy megtiszteltetés volt a
felkérés, mert éltaldban idGsebb profesz-
szoroktdl kérnek osszefoglald kozleményt,
tgyhogy nagy drémmel irtuk meg a cik-
ket Szabd Istvdnnal. A folyéirat még a
cimlapjdn is kiemelte. A siker motivaciét
ad a kutatdsok folytatdsdhoz.

Ez a munka nagyon bonyolult szdmi-
tdsokon alapszik, és a tavaly juniusi MKL-
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cikkiikb61? kideriil, hogy mdr a kulcsfon-
tossdgii elem, a potencidlisenergia-feliilet szdmitdsdnak automa-
tizdldsdn is dolgoznak.

A potencidlisenergia-feliiletet gy kapjuk meg, hogy az elekt-
ronok energidjdt dbrdzoljuk az atommagok helyzetének fiiggvé-
nyében. Az elektronenergidkat a Schrodinger-egyenlet megolda-
sdval szdmoljuk ki, numerikusan. A pontos mddszerekkel még a
legmodernebb szdmitdgépeken is sokdig tart a szdmolds. Ha meg-
van a potencidlisenergia-feliiletet, akkor a meredekségeit kell
meghatdrozni kiilonboz§ pontokban: ebbdl adédnak azok az
erdk, amelyek az atomokat mozgatjdk. Az atomok mozgdsdnak
kovetése nyitja meg az utat a reakcidk dinamikdjénak, mechaniz-
musainak tanulmdnyozdsa felé.

n

2 Tasi Gyula, Czaké Gdbor, Horvdth Dezsd, Téth Agota, Magyar Kémikusok Lapja
(2018) 6, 178.
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A potencidlisenergia-feliilet pontjait tehdt ki lehet szdmolni, de
a feliiletet nem konny( lefrni matematikai fiiggvénnyel, ami pe-
dig fontos a szimuldcidhoz. Nekiink mdr van médszeriink a ma-
tematikai fiiggvény meghatdrozdsdra. Az ilyen fiiggvények elg-
allitdsdra kevés csoport képes — ezért vagyunk elényben mdsok-
kal szemben. A potencidlisenergia-feliilet lefrdsa igy is tobb hé-
napos munka lehet egy-egy reakcidra.

Gydri Tibor PhD-hallgaté most olyan szdmitégépes programot
dolgozott ki, amely jorészt helyettesiti a potencidlisenergia-felii-
let fejlesztéséhez szitkséges emberi munkdt. Nemsokdra publi-
kéljuk, és folyamatosan tovébb is fejlesztjilk. Optimista vagyok,
mert gy ldtom, elérhetiink oda, hogy nekiink mdr csak azt kell
kivélasztanunk, milyen reakcidt szeretnénk vizsgédlni, milyen
pontossdgti médszert akarunk haszndlni, és a program leveszi a
véllunkrdl a munka nagy részét. A kutatds legaldbb 90 szdzaléka
valéban ,,munka”, és csak 10 szdzalék jut az eredményeket értel-
mezésére, az Uj kérdések megfogalmazdsdra, a mddszerek kidol-
gozdsdra. Azon vagyunk, hogy tobb id6t szdnhassunk a kreativ
feladatokra.

A potencidlisenergia-feliiletet automatizdlt szdmitdsa ugyan-
ugy bekeriilhet a vegyészek eszkoztdrdba, mint sok kvantumkémiai
program?

EgyelGre benniinket segit ez a megoldds, de nem tartom elkép-
zelhetetlennek, hogy j6 par év mtlva a hallgatéi laborban is sor
keriilhet ilyen szdmitdsokra. Ez a megkivadnt pontossdgtdl és a
szdmitdstechnika fejl6désétdl is fiigg. A szdmitdsok akdr hetekig
vagy egy-két hénapig futhatnak, még ha automatizélva vannak
is. De nem baj, kozben jut id§ mdsra.

Példdul a kutatdcsoportjdra és a tanitdsra. ..

Azért is jottem ide 2015 augusztusdban a Szegedi Tudomdny-
egyetem hivdsdra, mert sajdt kutatécsoportot alakithattam. Nem-
zetkozi szinten jegyzett kutatGesoportot szeretnék irdnyitani. Ez
szorosan Osszefiigg az oktatdssal, hiszen ehhez a kutatdshoz ko-
moly elméleti tudds sziikséges. Ennek egy részét a kutatémunka
kozben is el lehet sajdtitani, de az alapokat az egyetemen kell meg-
szerezni. Olyan elGaddsokat, gyakorlatokat igyeksziink kindlni a
hallgatéknak, ahol folkelthetjiik az érdeklGdésiiket az elméleti ké-
mia irdnt. Amikor idekeriiltem, kidolgoztam a kurzusok temati-
kdjdt. Szerencsére, nem raknak rdm hatalmas oktatdsi terhet.
Szegeden az az egészséges folfogds az irdnyadd, hogy az éraszdm
csokkentésével segitik a kutatémunkdt. Természetesen minden
félévben tartok egy-két eladdst; ez azért is fontos, hogy megis-
merjem a hallgatékat és tij embereket hozzak a csoportomba.

Két év alatt tobb mint tizre nétt a létszdmunk; BSc-, MSc-, PhD-
hallgatékkal és posztdoktori kutatékkal dolgozom. Minden mun-
katdrs mds projektet kap. Az én feladatom, hogy kitaldljam a ku-
tatdsi témdkat, segitsem a hallgaték munkdjét, a problémdk meg-
oldésdt, az eredmények értelmezését. Ha megsziiletnek az ered-
mények — és mivel sokan dolgozunk, ez gyakran elgfordul —, ak-
kor a publikdlds, a konferencidkon valé bemutatds vesz el sok idét,
de azok kozé tartozom, akik szeretnek cikket irni.

Ha egy kutatdé nem osztja meg az eredményét a vildggal, olyan,
mintha nem is lenne eredménye. S6t, dgy kell lefrnunk a mun-
kdnkat, hogy minél szélesebb kirben keltsiink érdeklgdést. Mi figye-
liink arra, hogy az eredményeket frissen és a lehetd legrangosabb
tudomadnyos folyéiratokban publikdljuk. Ez nem csak nekiink jé
- a tudomdnynak is érdeke, hogy a kollégdk értesiiljenek az uj
eredményekrdl, mégpedig minél hamarabb.

Silberer Vera
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