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Szamitasos kémia alkalmazasai

A szdmitdsos kémia matematikai moddszerek segitségével hatarozza meg a vizsgalt
modellrendszer tulajdonsagait. F6ként a molekularis tulajdonsagok kiszamitasara és a
molekularis viselkedés szimuldlasara hasznaljuk, de ide tartozik a szintézistervezés, a kémiai
adatbazis-keresés és a kombinativ konyvtari manipulacié is. A szamitasi eredmények nagy
pontossaggal szolgdltathatnak informacidkat olyan esetekben, amikor ezeket a méréseket
nehéz vagy lehetetlen elvégezni kisérletek soran. A szamitasok segitségével megérthetjik a
jelenségeket molekuldris szinten, és segithetnek célzott kisérletek tervezésében, csokkentve
ezzel a drdga mérések szamat és a kisérleti kockdzatot. Ez a terllet kiilondsen fontos a
gyogyszerfejlesztésben, kornyezetvédelemben és anyagtudomanyban. A szamitdsos kémia
szamos teriiletet foglal magdban, bar az el6adas csak néhanyra fékuszal.

Az elméleti reakcidkinetika egy hagyomanyos alkalmazasi terlilete a szamitdsos kémianak.
Ezen a terlleten az elemi reakcidk reakcidmechanizmusat, atmeneti 3allapotokat és
molekularis szerkezeteket vizsgdlva képesek vagyunk meghatdrozni a hémérséklet- és
nyomasfiggs abszollt reakcidsebességi allanddkat. Ezek az informacidk fontosak a pirolizis
és égési folyamatok vizsgalatdban, mivel nélkilik a reakcidmechanizmus nehezen vagy
egydltaldan nem értelmezhet6. Az el6adds bemutatja, hogy a magas pontossagu
kvantumkémiai szamitdsok elengedhetetlenek ahhoz, hogy a reakcidsebességi allanddk
pontossaga 0sszemérhets legyen a kisérleti eredményekkel. A kvantumkémiai szamitasokkal
meghatarozhatdk a termékmolekuldk ardnya, a reakcié sebessége, valamint a reakcid soran
keletkezé melléktermékek és azok termokémiai tulajdonsagai.

Az ipari-termék fejlesztés sordn az els6 lépés az adott vegyipari folyamat molekuldris
hatterének és kornyezeti vonatkozdsainak vizsgalata. Annak ellenére, hogy sok vegyipari
nyersanyag el6allitasi technoldgidja régota ismert, azok pontos reakciémechanizmusa
gyakran nincs teljesen feltérképezve. Mivel ezek a folyamatok altaldban nagy energiastirtség
fosszilis forrasokbdl indulnak ki, sok esetben fenndll a nemkivant melléktermékek
képz6désének lehetbsége. Az el6adds bemutatja a metilén-difenil-diiocianat alapu poliuretdn
modellépités fébb |épéseit a kompozit modellkémia segitségével.

Egy masik fontos kutatdsi teriilet a szennyez6 anyagok passziv transzportjanak vizsgalata
biolégiai membranmodelleken. A szennyez anyagoknak vald kitettség és az egészségkarositd
hatdsaik megértése érdekében sziikséges az ilyen anyagok mozgasanak és kdlcsonhatasainak
részletes vizsgalata a sejthartyakban. Jelenlegi mérési technikdk altalaban csak kozvetett
ismereteket biztositanak a szennyez6 molekuldk membrdnon belili viselkedésérél és
kolcsonhatasairdl, azonban a molekuladinamikai maddszerek mind szerkezeti, mind
energetikai informacidkat képesek adni ezeknek a molekuldknak a viselkedésérdl.
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Some Applications of Computational Chemistry

Computational chemistry determines the properties of the investigated model system using
mathematical methods encoded in computer codes. It is mainly used for calculating molecular
properties and simulating molecular behavior, but it also includes designing of chemical
synthesis, chemical database searching, and combinatorial library manipulation.
Computational results can provide highly accurate information in cases where conducting
these measurements during experiments is difficult or impossible with the current state-of-
the-art. Through computational modeling, we can understand phenomena at the molecular
level and aid in the design of targeted experiments, reducing the number of costly
measurements and experimental risks. This field is particularly important in drug
development, environmental protection, and materials science. Computational chemistry
encompasses various areas, although the lecture focuses on only a few.

Theoretical reaction kinetics is a traditional application of computational chemistry. In this
field, by examining elementary reactions, reaction mechanisms, transition states, and
molecular structures, we can determine temperature- and pressure-dependent absolute
reaction rate constants. This information is crucial for studying pyrolysis and combustion
processes, as without it, the reaction mechanisms are difficult to interpret or cannot be
understood at all. The lecture demonstrates the indispensability of high-precision quantum
chemical calculations to achieve the accuracy of reaction rate constants comparable to
experimental values. Quantum chemical calculations allow us to determine the ratio of
product molecules, reaction rates, as well as the thermodynamic properties of by-products
formed during the reaction.

During industrial product development, the first step is to investigate the molecular
background and environmental aspects of the chemical process. Despite the long-known
production technologies for many chemical raw materials, their exact reaction mechanisms
are often not fully understood. Since these processes typically originate from high energy-
density fossil sources, there is often the possibility of unintended by-product formation. The
lecture presents the main steps of building a polyurethane model based on methylene
diphenyl diisocyanate using composite model chemistry.

Another important research area is the study of passive transport of pollutants originated
from chemical industry on biological membrane models. To understand the exposure and
harmful effects of pollutants, it is necessary to thoroughly investigate their membrane
permeation and interactions of these substances within cell membranes. Current
measurement techniques typically provide only indirect knowledge about the behavior and
interactions of pollutant molecules within membranes, whereas molecular dynamics
methods can provide both structural and energetic information about the behavior of these
molecules.

hpe.kifu.h u_:j

@ 1134 Budapest, Vaci ut 35.

EURD



