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Az elméleti kémiai kutatdsok kozel 50 évre nytlnak vissza Sze-
geden, és az Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai (AKKT), il-
letve az akkori Altalénos és Fizikai Kémiai Tanszéken folytak.
Bédn Mikl6s és Domotor Gyula kvantumkémikusok szemiempiri-
kus kvantumkémiai szamitdsokat végeztek az 1980-as években —
egyittmiikodésben Somorjai Gdbor professzorral — egykrista-
lyok feliiletén kialakul6 adszorpcids komplexekre. Az egyiittm-
kodés eredményeként egy FORTRAN nyelvii program (PSD, Prog-
ram for Surface Design) sziiletett fcc, bee és hep egykristdlyok
kiilonboz§ Miller-index{i feliileteinek az el§dllitdsdra [1]. Ban Mik-
16s professzor mutatta be Somorjai Gébort az AKKT tanszéken
az 1980-as évek kozepén, ahol Fejes Pdl, Varga Kdroly, Kiricsi Im-
re és Konya Zoltdn professzorok kezdeményezésére 1étrejétt egy
elméleti kémiai kutatécsoport adszorpcids jelenségek és kontakt
katalitikus reakcick molekuldris szintd elméleti tanulmanyoza-
sdra. Az 1980-as és 90-es években a zeolitkémia volt a tanszék f§
szaktertilete.

Az 1990-es években — koszonhet§en a hamburgi egyetemen és
a cukubai AIST intézetben telepitett IBM és Cray szuperszdmi-
tégépeknek — sikertilt értelmezni zeolitokon és egyéb mezopéru-

1. abra. A 2,6-DIPN molekula kvantumkémiai modellje

sos anyagokban adszorbedlt szpécieszek UV-Vis, IR- és NMR-
spektrumait. Az alkenil-karbéniumionok szerkezetére és stabili-
tdsdra vonatkozd eredményekrdl 6sszefoglalé munka jelent meg
a Chemical Reviews folydiratban [2]. A cikket Oldh Gyorgynek
ajanlottdk a szerz@k, aki 1994-ben kémiai Nobel-dfjat kapott a
karbokationok tertiletén végzett munkdssagdért.

Fujio Mizukami professzor 1994 §szén elGaddst tartott az
AKKT tanszéken. Mizukami professzor akkor a cukubai NIMC
intézet Molecular Recognition laboratériumdnak volt a vezetdje.
Az elGaddsa aromds szénhidrogének alakszelektiv katalizisével
foglalkozott. Kidertilt, hogy a professzor nagyon érdekl§dik az
alakszelektiv katalizis molekuldris részletei irdnt. Legfontosabb
molekuldris jellemzéknek a reaktdnsok konformadciés flexibilita-
sat és alakjat feltételezte. Kozos egytittmiikodés eredményeként
egy FORTRAN nyelvii program sziiletett molekuldk alakjdnak és
méretének kvantitativ meghatdrozdsdra [3]. Az elméleti munka
kovetkeztetéseit — Kukovecz Akosnak koszonhetGen — kisérleti
adszorpciés mérések is aldtdmasztottdk. A molekuldk alakjénak
grafikus megjelenitésére — Kénya Zoltdn professzor, akkor még
egyetemi hallgatd, kozremiikodésével — egy C nyelvii program ké-

2. abra. A 2,7-DIPN molekula kvantumkémiai modellje
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sziilt. Kideriilt, hogy a 2,6- és a 2,7- diizopropilnaftalin- (DIPN)
molekuldk alakja (1-2. dbra) és mérete jelent§sen kiilonbozik,
valamint a 2,6-DIPN molekula szelektiv képzGdése HM zeoliton
— ellentétben az akkor dltaldnosan elfogadott dtmeneti dllapot
szelektivitdsi elmélettel — diffdzié-kontrolldlt alakszelektiv kata-
lizis eredménye. A munkdt késdbbiekben kiterjesztették nagyobb
méretl molekuldk tanulmdnyozdsdra is a szerzdk.

Elméleti megfontoldsok — a kisérleti eredményekkel 6sszhang-
ban - azt mutattdk, hogy a molekuldk konformadciés flexibilitdsa
meghatdrozd szerepet jatszhat alakszelektiv folyamatok lejétszo-
dédsdban. Elgszor aromds molekuldkhoz kapcsol6dé alkilcsopor-
tokra terel6dott a figyelem. Nyilt ldnct alkdnmolekuldkra egy-
szer( szabdlyokat dllitottak fel a lehetséges konformerek leszdm-
ldldsdra [4]. A szabdlyokat késébb kombinatorikus és grafelméleti
alapon is levezették a szerz8k, tovabbd nagyobb molekuldk kon-
formdcids flexibilitdsdnak a lefrdsdra is sikerdlt kiterjeszteni.

Szemiempirikus kvantumkémiai szdmitdsokhoz felhaszndlé-
bardt programcsomagok késziiltek az AKKT tanszéken PcMol [5]
és SEHMO [6] néven (az el6bbi megsziiletését Ndray-Szabé Gédbor
akadémikus kvantumkémikus inicializdlta az 1980-as évek vé-
gén). A programok kézikonyveinek elkészitésében Pdlinké Istvan
és Haldsz Jdnos professzorok oroszldnrészt véllaltak. A PcMol és
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3. abra. A SYVA program felépitése

a SEHMO programok molekuldris elektrosztatikus potencidltér-
képek, tin. MEP-térképek generdldsdra is képesek. MEP-térképek
révén sikertilt kvantitativ magyardzatot adni — Hajés Gyorgy
szerveskémikus-professzorral egyiittmtikodve — t6bb elektrofil
szubsztitucids reakcié szelektivitdsdra [7]. A MEP-térképek jol al-
kalmazhaték hasonléségi vizsgdlatokban és gydgyszermolekuldk
tervezésében is [8]. A szerzdk uj elektronpopuldciés analizist is
bevezettek atomi toltések szdmitdsdra, amit a késGbbiekben si-
keresen alkalmaztak hasonlésdgi vizsgélatokban is.

Csdszdr Attila és Kéllay Mihdly professzorok spektroszképiai
és elméleti kémiai kutatécsoportjaival (ELTE és BME) is rendki-
vill gytimolesoz8 kapcesolat alakult ki az évek sordn. El§szor egy
program (SemiGeo) késziilt molekuldk — kisérleti adatok alapjan
torténd — szemiempirikus egyenstlyi geometridjénak a megha-
tdrozdsdra. Majd az ab initio termokémia teriiletén a szénatom-
mal [9], a formaldehiddel [10], annak szdrmazékaival, a butdn-
nal [11] és a pentdnnal [12] foglalkoztak. Egyszer( algebrai meg-
olddst adtak sokszogreakcidk kinetikai problémdjdnak a megol-
désdra, tovdbbd elsdrendd kémiai reakcidhdl6zatokat is tanulma-
nyoztak. Ezek a munkdk jelent§sen hozzdjarultak 8 PhD-t szer-
zett, illetve annak szerzése el6tt dll6 fiatal kémikus tudomdnyos
pélydjénak az elinditdsdhoz.
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Mayer Istvan kvantumkémikus professzorral egyiittmtikodve
sikeriilt a kvantummechanika 1933-ban megfogalmazott viridl-
tételét tetszGleges ab initio kvantumkémiai hulldmfiiggvényre ki-
terjeszteni [13], amely nagy segitséget nytjthat kvantumkémiai
bdzisok kvantitativ jellemzésében. A szdmitdsokhoz egy ab initio
kvantumkémiai program (DGB) is késziilt [14], mellyel teljes varid-
ciés szamitdsok végezhetSk atomokra és molekuldkra Hartree—
Fock és kiilonbozd elektronkorreldcids szinteken.

Molekuldk szimmetridjdnak matematikai tanulmdnyozdsdra
hagyomdnyosan a mdtrix- és a tenzoralgebrdt alkalmazzdk a
szakirodalomban. Tasi és mtsai 2013-ban egy uj vektoralgebrai
mddszert mutattak be [15], ami egy szdmitégépes program
(SYVA) formdjdban alakot is oltétt [16]. A 3. dbran ldthatd, hogy
a SYVA program mukodése vektorok egyszert skaldris és vekto-
ridlis szorzdsdn alapul. A SYVA pontcsoportokat és vdzcsoporto-
kat alkalmaz merev molekuldk szimmetridjdnak a leirdsdra. Je-
lenleg a program kristdlyos szildrd anyagokra és feliiletekre valé
kiterjesztésén dolgoznak a szerzdk.

Kortvélyesi Tamds fdjéan korai haldla utdn az elméleti kémiai
kutatdsok megtartdsdra és bgvitésére 2015 §szén alakult az El-
méleti Reakciédinamika Kutatécsoport Czaké Gdbor vezetésével
a Fizikai Kémiai és Anyagtudomdnyi Tanszéken. A csoportban
végzett reakciédinamikai szdmitdsok azt vizsgdljak, hogyan
megy végbe egy kémiai reakcid 1épésrdl 1épésre. A fizika torvé-
nyeit alkalmazzuk a kémiai rendszerekre, majd a matematika és
az informatika eszkoztdrdt felhaszndlva meghatdrozhatjuk az ato-
mok és a molekuldk mozgdsat egy kémiai reakci6 sordn. Szdmi-
tdsaink dj reakcidutakat tdrhatnak fel, illetve a kémiai folyama-
tok mélyebb megértéséhez vezethetnek. A reakciédinamikai szi-
muldcidk alapjdn megjésolhatjuk egy reakcié kimenetelét, st
akdr irdnyitani is tudjuk a kémiai dtalakuldsokat a szdmunkra
hasznosabb termékek felé. Tovébbd, szdmitdsaink elengedhetet-
lenek szdmos kisérleti eredmény értelmezéséhez, illetve tj méré-
sek tervezéséhez.

A kémiai rendszerek leirdsdhoz sziikséges fizikai torvényeket
¢és matematikai egyenleteket mdr kozel szdz éve ismerjiik, de az
egyenletek megolddsa még ma sem lehetséges kozelitések alkal-
mazdsa nélkiil. Az egyik legalapvet&bb kozelités Born és Oppen-
heimer nevéhez ftiz8dik [17], amely szerint az elektronok pilla-
natszertfen kovetik a ndluk nagysdgrendekkel nehezebb atom-
magok mozgdsdt. A Born-Oppenheimer-kozelités szerves részét
képezi a kémiai gondolkoddsunknak, hiszen ezen alapul a mole-
kuldk szerkezetének és a kémiai reakcidk mechanizmusainak tdr-
gyaldsa. Tovdbbd, ez a kozelités osztja fel az elméleti kémidt az

4. abra. Az elméleti reakciodinamika-kutatas grafikus 6ssze-
foglalasa
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elektronszerkezet-szdmitds és a magmozgds-szamitds tertiletére
(4. 4bra). El6szor rogzitett magkonfigurdcidk mellett megoldjuk
az elektronok Schrodinger-egyenletét, amely megadja a potenci-
dlis energidt. Megjegyzendd, hogy az elektronok Schrodinger-
egyenlete csak a hidrogénatomra oldhaté meg analitikusan, de
szdmos pontosabbndl pontosabb numerikus mddszer létezik az
elektronok energidjanak szdmitdsdra. A potencidlis energia a ma-
gok koordindtdinak fiiggvényében adja az tn. potencidlisenergia-
felilletet (PES, potential energy surface), amely a magok mozga-
sdt irdnyitja egy kémiai reakcié sordn. Az atommagok mozgdsa-
nak pontos leirdsdra haszndlhatjuk a kvantummechanikat, de ez
csak néhdnyatomos rendszerek esetében kivitelezhetd. Szeren-
csére az elektronokndl lényegesen nehezebb atommagok mozga-
sdt dltaldban a klasszikus mechanika is jol leirja, ezért gyakran
haszndlunk klasszikus, illetve kvdziklasszikus médszereket a re-
akciddinamikai szdmitdsok sordn. Mind a kvantumos, mind a
klasszikus esetben sziikségiink van a PES ismeretére (4. dbra).
Kvantumdinamikai szdmitdsok esetén a magokra vonatkozé
energiaoperdtor potencidlis energia tagjit adja a PES, mig a
klasszikus szimuldcidk sordn a PES meredeksége (negativ gradi-
ense) adja az er6t, amely az atomokat mozgatja egy kémiai re-
akci6 sordn. Igen népszerd klasszikus médszer az an. direkt di-
namika, amely sordn a reakcié dinamikdjit modellez§ progra-
munkat egy olyan elektronszerkezet-szdmit6 programcsomaghoz
linkeljiik, amely kiszdmitja a sziikséges potencidlis energidt és
gradienst minden id61épés esetén. Mivel egy kvantitativ dinami-
kai szimuldci6hoz tobb tizezer reakcidut szdmitdsa sziikséges, és
egy trajektéria akdr tobb tizezer idglépésbdl dll, millidrdos nagy-
sdgrendd gradiens szdmitdsdra van sziikség. Ez még a mai szu-
perszamitégépek haszndlata mellett is csak nagyon alacsony
szint{, azaz pontatlan elektronszerkezet-szdmité mddszer alkal-
mazdsdval lehetséges. A csoportunkban ezért mdsik stratégidt ko-
vetiink, amelynek lényege, hogy egy megfelel§ matematikai fiigg-
vény alkalmazdséval reprezentdljuk a PES-t, és az igy kapott ana-
litikus PES derivéldséval kapjuk a sziikséges eréket. Az analitikus
PES-t elektronszerkezet-szdmité mddszerekkel kapott energia-
pontokra illesztjiik. Altaldban néhdny tizezer energiapont legki-
sebb négyzetes illesztése sordn néhdny ezer paramétert hatdro-
zunk meg. A mddszer nagy elénye, hogy néhdny tizezer energia-
szdmitdsra sokkal pontosabb mddszereket haszndlhatunk, mint
a direkt dinamika szimuldciéhoz sziikséges millidrdnyi gradiens
meghatdrozdsahoz. [gy nagy pontossdgu analitikus PES-eket fej-
leszthetiink, amelyek hatékony és megbizhaté dinamikai szimu-
lacidk elvégzését teszik lehet§vé. SGt, az analitikus PES-ek a
klasszikus szimuldcidk mellett megnyitjdk az utat a kvantumdi-
namikai szdmitdsok felé is.

Az Elméleti Reakciédinamika Kutatécsoport munkdjénak el6z-
ményei 2008-ig nytlnak vissza, amikor Czaké Gdbor, a csoport
jelenlegi vezetGje, posztdoktori oszténdfjasként kezdte kutaté-
munkdjit a reakciédinamika teriiletén az Egyesiilt Allamok
egyik vildghird kutatécsoportjaban. Analitikus PES-eket fejlesz-
tettiink a metdn (CH,) kiilonb6z6 atomokkal (E O, Cl és Br) le-
jatsz6do reakcidira és minden kordbbindl pontosabb dinamikai
szimuldcidkat végeztiink a fenti reaktiv rendszerekre. Eredmé-
nyeink a vildg legrangosabb tudomadnyos folyéirataiban jelentek
meg, ilyenek a Science magazin [18], a PNAS [19] és a JACS [20].

Az atom plusz metdn hidrogén-absztrakcids reakcick mellett
fontos reakciécsaldd a bimolekuldris nukleofil szubsztiticid,
amely Sy2 néven az egyik a legismertebb reakcidtipus a szerves
kémidban, ezért természetesen szdmos kisérleti és elméleti cso-
port vizsgdlta és vizsgdlja ma is az Sy2 reakcidk dinamikdjét és
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mechanizmusait. Az Sy2 reakciék szimuldcidja kordbban szinte
kizdrélag a direkt dinamika mddszerrel tortént [21]. Mi 2012-ben
inditottunk egy, az Sy2 reakcidk esetén tjszertinek szdmité ku-
tatdsi irdnyt, amely sordn analitikus PES-eket fejlesztettiink Sy2
reakcidkra, és igy végeztiink minden kordbbindl pontosabb dina-
mikai szimuldcidkat. Az els§ teljes dimenziés ab initio PES-t 2013
decemberében publikdltuk a F-+ CH,Cl reakcidra [22]. KésGbb
volt munkatdrsunkkal, Szabé Istvdnnal kézosen felfedeztiink egy
Uj reakcidutat, amely a dupla inverziés mechanizmus nevet kap-
ta [23]. Ahogy az 5. dbra mutatja, a dupla inverzié elsg lépése
egy proton-absztrakcid dltal indukadlt inverzid, amit egy szokdsos

5. abra. A F-+ CH;CI S\ 2 reakcio dupla inverziés mechanizmusa

Walden-inverzié kovet. A két egymdst kovet inverzié végiil re-
tenciéhoz, azaz a kiinduldsi konfigurdcié megtartdsdhoz vezet.
Eredményiink jelent§ségét noveli, hogy az Sy2 reakcidk sztereo-
specifikus Walden-inverziés mechanizmusa mdr t6bb mint szdz
éve ismert [24], de a szimuldcidk mégis feltartak egy 4j reakcid-
utat, amely a Walden-inverzidval ellentétben retencidra vezet. A
Nature Communications folyéiratban kozolt eredményeinkr6l [23]
tobbek kozott az Index.hu, a National Geographic Magyarorszdg
és az MTVA is beszamolt.

2015 8szét6l reakciddinamikai kutatdsainkat az SZTE Fizikai
Kémiai és Anyagtudomdnyi Tanszékén, az Gjonnan alapitott El-
méleti Reakciddinamika Kutatécsoportban folytatjuk. Mdra a
csoportban tobb mint tiz hallgaté dolgozik, az elmult két évben
hédrom hallgaté védte meg sikeresen a szakdolgozatdt. Ebben a
tanévben tovabbi 6t szakdolgozat, illetve diplomamunka van ké-
sziil6ben és egy PhD-hallgaté is varhatéan abszolutériumot sze-
rez. Szdmos nemzetkozi egytittmiikodést alakitottunk ki a vildg
vezet§ elméleti és kisérleti kutatécsoportjaival. Ezek koziil ki-
emelendd az innsbrucki Roland Wester professzorral és munka-
tdrsaival vald egyiittmiikodés, akik tittor§ kutatdsokat végeznek
az S\2 reakcidk dinamikdjdnak kisérleti teriiletén. Wester pro-
fesszor és munkatdrsai 2008-ban el§szor végeztek keresztezett
molekula/ionsugdr kisérleteket Sy2 reakcidkra [25]. A mérési
eredmények értelmezéséhez elengedhetetlen az elméleti segitség,
igy az Sy2 reakcidkra végzett szdmitdsaink megteremtették a le-
hetdséget egy egylittmtikodésre, amely nem vért tdvozé csoport
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effektust tdrt fel az Sy2 reakcidk sordn. Eredményeink széles ko-
rli kémiai érdeklddésre tartottak szdmot, hiszen munkdnkat egy
vezet$ kémiai folyéirat, a Nature Chemistry kozolte 2016 elején
[26]. Egy mdsik fontos kisérleti egyiittmtikodésiink Kopin Liu
professzor tajvani csoportjéhoz kapcsolddik, aki élen jir az atom
plusz metdn reakcidk teriiletén. Tobb kordbbi kozos munka utdn
idén olyan mddszert dolgoztunk ki, amely el@szor tette lehetGvé
egy kémiai reakcié energiagdtjdnak szogfiiggd kisérleti megha-
tdrozdsdt, azaz az energiagdt alakjdnak dbrdzoldsdt. A médszer
kidolgozdsdban és ellendrzésében dont§ szerepe volt az elméleti
munkdnknak, amely a mdsodik Nature Chemistry-cikket [27] ered-
ményezte az Elméleti Reakciédinamika Kutatécsoport szdmadra.
A kisérleti egytittmiikodések mellett kiemelend Hua Guo (USA)
és Minghui Yang (Kina) professzorokkal végzett kozos elméleti
munkdnk, amely 2016-ban az eddigi legpontosabb kvantumme-
chanikai szimuldciét eredményezte egy Sy2 reakcidra [28].

Kutatéesoportunk hallgaté munkatdrsai is tobb sikeres projekt
megvaldsitdsdnak voltak aktiv részesei, illetve jelenleg is szdmos
elméleti kutatdson dolgozunk. 2017 elején publikdltuk az els§
nagy pontossagu teljes dimenzids ab initio PES-t a F+ CH;l re-
akcidra [29], amely megteremtette a lehet§séget a dinamika ta-
nulmdnyozdsdra, illetve megnyitotta az utat egy tjabb gytimol-
csoz8nek igérkezd kisérleti egyiittmtikdés felé. Tovébbd, az Uj
PES lehetGvé tette a tdvozd csoport hatdsdnak elméleti tanulmad-
nyozdséat. A Londonban dolgozé Szabé Istvén kordbbi munkatdr-
sunkkal egytittmitikodve el§szor mutattuk ki kvantitativ médon
az elolrdl tdmaddsos komplex jelent§ségét egy Sy2 reakcid, ne-
vezetesen a F+ CH;l sordn [30]. Szdmitdsaink rdvildgitottak, hogy
a F+ CHjl reakcid esetén az elolrél tdmaddsos, azaz a halogén-
halogén kotéses komplex képzddése jelentds, mig a F+ CH;Cl re-
akci6 esetén elhanyagolhatd. Ez adta a magyardzatdt a kordbbi
kisérleti megfigyelésnek, miszerint I tdvozd csoport esetén a re-
akci6 indirekt, mert az el6lrél témaddsos minimum eltériti a re-
aktdnsokat a reaktiv hdtulrdl tdamaddsos orientdciétdl, mig Cl t4-
voz6 csoport esetén ez az eltéritd effektus nem jelentkezik, igy a
direkt mechanizmus domindl.

A metil-halogenidek reakci6i mellett a kozelmultban elkezdtiik
az etil-klorid (CH;CH,CI) egy S\2 reakcidjdnak vizsgdlatdt. 2017-
ben kozoltiik az eddigi legpontosabb ab initio energidkat és szer-
kezeteket a F+ CH;CH,Cl reakci6 staciondrius pontjaira és elsG-
ként taldltunk egy dupla inverziés dtmeneti dllapotot egy etil-ha-
logenid reakcidjdra [31]. Itt az S\2 reakci6 mellett a Cl-+ HF + C,H,
termékekhez vezetd bimolekuldris elimindciés (E2) mechanizmus
is felléphet. Az egymdssal verseng@ Sy2 és E2 reakcidk, illetve az
esetleges dupla inverzié mélyebb tanulményozdsdhoz elengedhe-
tetlen lesz dinamikai szimuldciok elvégzése, amihez az analitikus
teljes dimenzids PES fejlesztése jelenleg is folyamatban van. Ez a
PES tjabb mérfoldkd lehet az Sy2 reakcidk szimuldciéi sordn, és
megteremti a lehet§séget kisérleti egyiittmitkodésre is. A fent em-
litettek mellett tovabbi projekteken is dolgozunk jelenleg: ilyen
példdul a PES-fejlesztés automatizdldsa, szilicium- és nitrogén-
centrumu Sy2 reakcidk, Sy2 reakcidk dsszetettebb nukleofilekkel,
mdéd-specificitds tanulmdnyozdsa a F+ CHsl reakcid esetén, az
olddszerhatds figyelembevétele Sy2 reakcidk sordn, a Cl+ CH, re-
akcié dinamikdja és mechanizmusai nagy {itkozési energidk ese-
tén és kis biorendszerek konformdciés dinamikdja és reakci6i.

A kozelmdltban az Amerikai Kémiai Térsasdg neves fizikai ké-
miai folyéirata, a Journal of Physical Chemistry A dsszefoglalds
megirdsdra kért fel minket, amely a fent bemutatott eredménye-
ket emeli reflektorfénybe. A cikket a folyéirat 2017. november 30-
dn megjelend szdma a cimlapjdn rekldmozta [32], ami tovabbi
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nemzetkozi ,,Lendiiletet” adhat az Elméleti Reakciddinamika Ku-
tatécsoport munkdjénak.

Az elméleti tuddsra szintén nagymértékben szdmité és azt
haszndlé nemlinedris dinamika, azaz a reakcidk tér- és/vagy id6-
beli tanulmédnyozdsa egyenstilytdl tdvoli rendszerekben az 1980-
as évek végén Nagypdl Istvdnnak az Altaldnos és Fizikai Kémiai
Tanszék tanszékvezetdjévé vélasztdsdval vert gyokeret Szegeden.
Nagypdl Istvdn csoportjdval (Bérdi Istvdn, Boga Endre, Peintler
Gdbor, Szirovicza Lajos, illetve ifj. Horvdth Attila hallgatéként)
szervetlen ionok kozotti reakcidkbdl kialakithaté hidrogénionra
nézve autokatalitikus reakcidkat vizsgélt oldatfdzisban [33]. A
savfrontok létrehozdsa mellett a magneses térnek a front sebes-
ségére gyakorolt hatdsdt is leirtdk [34]. A csapathoz csatlakozott
1995-ben a Nyugat-virginiai Egyetemen Kenneth Showalter ird-
nyitdséval doktori fokozatot szerzett Horvdth Dezs§ és Téth Ago-
ta, cikkiink két szerzdje. Sikeres pélydzdsaink révén 6ndll6 tudo-
mdnyos munkdt folytatva mutattuk be a Szegeden kifejlesztett,
savkatalizdlt reakciéban az autokatalitikus reakcié difftizidval
torténd kolcsonhatdsakor keletkezd mintdzatok szimmetriavesz-
tését két és hdrom térbeli dimenzidban [35]. Az dltalunk kifej-
lesztett mddszer, amelynek lényege, hogy egy térhalds akrilamid-
metakrildt kopolimerben a karboxildtcsoportok mennyiségének
szabdlyozdsdval tetszGleges mértékben kothet§ meg a hidrogén-
ion [36], szolgdlt alapul tovédbbi mdédositdsoknak [37], egyben le-
het6vé téve iddben dllandé Turing-szerkezetek kialakitdsdt is. A
kisérleti technika kifejlesztésén til elméleti uton is levezettiik,
hogy a szimmetriavesztéshez az autokatalizdtor fluxusdnak csok-
kentése nemcsak reverzibilis, immobilis megkotés, hanem irre-
verzibilis, els6rendd elvonds révén is lehetséges [38]. Ionreakci-
6kndl az elektromos erdtér is egyszerd szabdlyozdsi lehet§séget
jelent, ugyanis megfeleld ergtér bedllitdsaval a sziikséges fluxus-
beli kiilonbség a reaktdnsok gyorsitdsdval is elérhetd [39].

Tovébblépésként az anyagtranszport-folyamatok koziil a ko-
zegmozgds hatdsat tanulmdnyoztuk. El§szor Szegeden mutattuk
meg és mennyiségileg jellemeztiik, hogy izoterm koriilmények
kozott stirtiségnovekedéssel jard, exoterm reakciékban egyes fi-
zikai, kémiai paraméterek (pl. oldatvastagsdg, viszkozitds, ossze-
tétel-valtoztatdssal hangolhaté stirtiségkiilonbség) hogyan befo-
lydsoljak a kezdetben sikfrontok stabilitdsvesztését [40]. Tovabbd
az id6ben dllandésulé mintdzatok geometrikus jellemz&ire uni-
verzalis skdldzdsi torvényeket dllitottunk fel, melyekkel tervezet-
ten lehet a kivdnt alakzatot el@dllitani [41]. Ugyanakkor ezen
rendszerek olcsé és reprodukalhaté lehet@séget nytjtanak arra is,
hogy a feliileti fesziiltség valtozdsa révén létrejovs hatékonyabb
anyagdtadds mozgdstorvényeit is megadjuk csak egyszertien le-
het6vé téve a gaz/folyadék hatdrfeliilet megjelenését a reakcid-
edény egy felszinének megnyitdsdval. A joddt-arzénessav mo-
dellreakcidban a jod feliiletaktiv anyagként vesz részt csokkent-
ve a termék feliileti fesziiltségét. A feliileti fesziiltség és a stird-
ség valtozdsdbdl szdrmazé hatdsok elkiillonitésére periodikusan
moduldlt gravitdcids er&térben parabolarepiiléssel [42], illetve
hosszabb id6tartamu sulytalansdgot garantdlé szuborbitalis ra-
kétarepiilés révén nyilt lehet§ség nemzetkozi egytittmiikdésben.
A kisérletek és a parhuzamosan zajlé hdrom térbeli dimenzids
szdmitdsok alapjdn egyértelmtien megédllapithatd, hogy a feliileti
fesziiltség hatdsa, a kordbbi feltételezésektdl eltéren, csak a ha-
térfeliilet kozvetlen kozelében jelentds. A sulytalansdg idején a
stirtiségkiilonbségbdl adédé kozegmozgds a hatdrfeliilettdl tévo-
lodva teljes mértékben megsziinik, és kizdrcélag reakcié-difftizié
front alakul ki.

Napjainkban a folyadékfdzisban torténd onszervez8déshez
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kapcsolddé mozgdstorvények megértése utdn a fdzisdtalakulds-
sal jéré egyensulytdl tédvoli rendszerek tanulmdnyozdsa a cél. Egy-
re fontosabbd vélik a reprodukdlhatdan, az egyensulytdl ismert
mdédon tdvol tarthatd rendszerek tervezése, tulajdonsdgainak jel-
lemzése, valamint numerikus modellezés révén torténd predikci-
Gja, ugyanis ilyen koriilmények kozott nyilik alkalom a termodi-
namikai hajtéer8kben (gradiensekben) rejl§ lehet§ségek felhasz-
ndldsdra a természetes folyamatokhoz hasonléan. Egyszerd tech-
nika segitségével a fdzisdtalakuldssal jéré reakcick reaktdnsai ko-
ziil az egyiket kiilonbozg dramldsi sebességgel a mdsikba dra-
moltatjuk a 6. dbra szerint, és a kialakulé csapadék térbeli el-

Perisztaltikus
pumpa

6. abra. Az aramlasvezérelt csapadékképzddés kisérleti
berendezése (a rajzot Toth-Szeles Eszter készitette)

oszldsat, valamint a szildrd termék Gsszetételét és mikroszerke-
zetét tanulmdnyozzuk. Kimutattuk, hogy az dramlds hatdsdra lét-
rejové koncentrécidgradiens révén a termodinamikailag kevésbé
stabil kristély kialakitdsa lehet§vé vélik [43], illetve oldatelegyek-
bél a kiilonbozd kristdlyok térbeli szétvalasztdsa is megvaldsit-
hat6 [44]. Egyféle kémiai osszetételd szildrd termék létezése ese-
tén az dramldssal a részecskék méretét és morfoldgidjdt lehet
szelektiven szabdlyozni [45]. A kristdlyos anyagok mellett, a re-
aktdnsok mingségétdl fiiggden, amorf, membrédntulajdonsdgok-
kal rendelkez§ anyagok is elgéllithaték kontrolldlt kortilmények
kozott [46]. A kutatds a szén-dioxid karbondt formdjdban torté-
nd megkotés vizsgalatdval [47, 48] béviilt Schuszter Gdbor egye-
temi tandrsegéd csatlakozdsdval.

A nemlinedris dinamikai kutatécsoport tudomanyos aktivitd-
sdt jelzi, hogy a fenti eredmények két MTA doktori és 8 (+2)
PhD-értekezés alapjdul szolgdltak (és szolgdlnak) a szdmos szak-
dolgozat és diplomamunka mellett, koztiik kettdt a Magyar Ké-
mikusok Egyesiilete Nivédijaval jutalmazott. A nemzetkozi tu-
domadnyos elismertséget jelzi, hogy kozel 20 év utdn 2017-ben,
mdsodjdra Magyarorszdgon, Szeged adhatott nagy sikerrel ott-
hont az évente megrendezésre keriil§ Dynamic Days Europe kon-
ferencidnak. A témateriilet legfontosabb konferencidjanak (GRC
Conferences on Oscillations and Dynamic Instabilities in Chemi-
cal Systems) 2014-es rendezése is a csoporthoz kotgdott, illetve
szdmos alkalommal vettiink (és vesziink) ott részt meghivott el6-
addként. )
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