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A kvantumkémia negyedik korszaka

Csaszar Attila
ELTE Kémiai Intézet, Molekulaszerkezet és Dinamika Laboratérium

Az utols6 igazan jelentds természettudomanyos paradigmavaltast a kvantummechanika
megjelenése jelentette, a kémia alapvetd elmélete mar kdzel 90 éve a kvantumkémia. A
kvantumkémia els6 harom korszakat alapvetéen az elektronszerkezet-szamitds fejlodése
hatérozta meg. A negyedik korszakban a variacids alapli magmozgas szdmitasok pontossaga
lehet6vé teszi, hogy az elektron- és magmozgédsok egyuttes targyaldsa segitségével akér
effektiv, homérsékletfiiggd, kisérletileg kozvetleniil meghatarozhatdé mennyiségeket
szamitsunk a kvantumkémia segitségevel. Ezek a mennyiségek segitik az elmélet
alkalmazasdt a szerkezetkutatasban, a nagyfelbontasi molekulaspektroszkopiaban, a
termokémidban, a kémiai kinetikaban és a dinamikaban, szdmos egyéb teriilet mellett.
Meggydzddésem szerint a kisérlet avagy elmélet kérdésre ma az a valasz, hogy a kisérleti
vizsgalatok, a kvantumkémiai szamitasok, valamint az informéaciétechnoldgiai eszkdzok
alkalmazasa egyiittesen biztositjak a kémia tovabbi gyors iitemi fejlédéséhez sziikséges
hatteret.

Az eléadasban sor keriil a kvantumkémia negyedik korszakdhoz kapcsol6do
modszerfejlesztéseink, a kifinomult Uj elméleti eljarasok (példaul spektroszkdpiai haldzatok)
rovid attekintésére, a segitséglikkel kisebb molekulakra sz&mitott eredményeink, valamint
egyes, ma még egzotikusnak szamité kémiai jelenségek elméleti vizsgalati lehetoségeinek

bemutatasara.



Mikrokodrnyezet hatasa a gerjesztett allapotbol kiindulo folyamatok
kinetikajara

Miskolczy Zsombor
MTA Természettudoméanyi Kutatd Kézpont Molekularis Farmakologiai Intézet

A fényelnyelést kovetd folyamatok kinetikajanak feltardsa elengedhetetleniil
sziikséges a kiilonféle alkalmazasi teriileteknek leginkabb megfeleld fluoreszcencias
jelzéanyagok kifejlesztése érdekében. Ezért vizsgaljuk a molekulaszerkezet és a
mikrokdrnyezet hatasat a gerjesztett allapotbdl kiindulé folyamatok kinetikéjara. Célunk,
hogy feltérképezzik, hogy a nemkovalens kolcsonhatasok, mint a hidrogénhid-kotés,
szupramolekularis komplexképzddés miképpen befolyasolja a fotofizikai folyamatok
sebessegét. A mert fluoreszcencids sajatsdg valtozasanak nyomonkdvetesével értékes
termodinamikai paraméterek hatarozhatok meg, reakciomechanizmusok allithatok fel, illetve
analitikai modszerek dolgozhatok ki. Fotofizikai paraméterek idobeli valtozasaval
meghatarozhat6 a komplexképzddés kinetikaja.

A hidrogénhid-kotés illetve protontranszfer alapvetd szerepet jatszik vegyiiletek
szingulett gerjesztett allapotanak energiavesztésében. Az anyagok fényelnyelést kovetd
folyamatainak kinetikaja jelentdsen modosulhat (reges, makrociklusos vegyuletekbe
¢kelédésekor is. A makrociklus iiregének a polaritdisa meghatarozhaté a megfeleld
fluoreszcencias jelzGanyaggal. Az iiregbe ékelodott vendégmolekula termikus és fotokémiai
stabilitisa n6het. A fotokrom vegyiilet kiillonbozé forméi kozotti atalakulasok sebessége

hangolhaté makrociklusokkal.



