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Az elméleti kémia kiilonféle kémiai rendszerek és reakciok modellezésével
foglalkozik, amelyhez szamitogépes szoftvereket hiv segitségilil. Szamitogépes
modszereket az egyik legfontosabb szerves reakciotipus, a bimolekularis nukleofil
szubsztiticid (Sn2) vizsgalatara is elOszeretettel alkalmaznak. A szén és nitrogén
centrumon lejatszodd Sn2 reakcidkat mar joval régebben elkezdték felderiteni, de a
foszfor, mint kdzponti atom szerepe még kevésbé tisztazott.

Eléadasom témaja a F~ + PHol reakci6 dinamikajanak modellezése. E16szor a mar
rendelkezésre allo stacionarius pontokbol [1] kiindulva random Kkitéritéseket
végeztiink, hogy eléallitsuk a kezdeti illesztési készletet egy potencidlisenergia-feliilet
(PES) fejlesztéséhez. Az igy kapott pontokra single point energiaszamitasokat
végeztink ManyHF-BCCD(T)-alapt  kompozit modszerrel a  MOLPRO
programcsomag alkalmazasaval. Az analitikus PES fejlesztését a ROBOSURFER
programcsomaggal végeztiik. Ezutan kvézi-klasszikus trajektoria szimulaciokat
futtattunk, és az igy kapott adatokat sajat készitésti elemzékoddal értékeltiik ki.

A két f6 termékcsatorna koziil alacsony {itk6zési energidkon a szubsztiticio
reaktivitdsa nagyobb, magasabb energidkon pedig a protonabsztrakcio valik kisebb
mértékben dominanssa. A szorasi szogeloszlas mindkét csatorna esetén
eléreszorodasi hajlamot mutat, ami a lehasitdsos mechanizmusra utal. A relativ
transzlaciosenergia-eloszlasokbol azt allapitottuk meg, hogy a szubsztitiucid inkabb
indirekt, mig a protonabsztrakciéo inkabb direkt reakcio. A belsd, rezgési- és
forgasienergia-eloszlasok is ezt tamasztjak ald, mert a szubsztituciéos PHoF termék —
a protonabsztrakcios termékekkel ellentétben — rezgésileg jelentGsen gerjesztett.
Sztereokémiai szempontbdl a szubsztitlicios termékek nagyobb része inverzids, de az
iitkdzési energia novekedésével a retenci6 aranya no.

Eredményeink hozzajarulnak a kézponti atom és a tavozo ion reakciodinamikara
gyakorolt hatasanak szélesebb korii megértéséhez.
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