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Miért éppen Ugy zajlik le a kémiai folyamat, ahogyan? Ez és a reakcié dinamikaja érdekli az elméleti
kémidval foglalkozé Czaké Gabor vegyészt. A Szegedi Tudomanyegyetem Fizikai Kémiai és
Anyagtudomanyi Tanszék adjunktusat, az MTA Kémiai Osztaly legifjabb ,nagydoktorat” az ide vezetd
atrol, a munkajarol, illetve a Science magazinban, a Nature lapcsalddban megjelent publikacioirél
kérdeztik.

[—] Cikk nyomtatés E Link kiildés [:

— Az alapvetd kémiai reakcidok dinamikajat és mechanizmusait szeretném mélyebben megérteni.
Kutatécsoportommal megprébaljuk kiterjeszteni vizsgalatainkat az Gigynevezett kisebb bio-rendszerek felé.
igy mostanaban példaul aminosavak modellezésén is dolgozunk — mutatta be Czakd Gdbor elméleti kémikus
a tudomanynak azt a szeletét, amely pillanatnyilag a legjobban érdekli. A Szegedi Tudomanyegyetem
Természettudomanyi és Informatikai Kar Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék adjunktusa
2017-ben védte meg akadémiai doktori disszertdcidjat. Ezzel a 36 éves szegedi kutaté az MTA Kémiai
Osztaly legfiatalabb nagydoktora lett.

»Kiszamolta” az energiagat alakjat

— A kémiai reakciok hogyan mennek végbe [épésrél [épésre? Erre a kérdésre keressiik a vélaszt, de nem
kisérleti korilmények kdzepette, hanem szamolassal modellezziik, miként zajlik le a kémiai reakcié. Mi a
fizika torvényeit alkalmazzuk a kémiara. igy egy mozifilmhez hasonlatosan le tudjuk jatszani, mi térténik
egy kémcsében. igy Gj reakcié utakat fedeziink Fel, szabalyozni tudjuk a kémiai atalakulasokat,
mélyebben érthetjiik meg a természetben végbemend Folyamatokat. Mindez késébb tananyaggé valhat
eqgy iskolai kdnyvben — magyarézta alapkutatasuk céljat és kilatasait Czakd Gdbor.

— Az energiagaton kell egy reakciénak keresztilmennie ahhoz, hogy a
reagalé atomokbdl és molekulakbdl termékek képzédjenek. Tehat
energiat kell befektetni egy reakcioba ahhoz, hogy e gaton
tallendiilhessenek az Folyamat alkotéelemei. Ez régdta ismert tény a
kémidban, kozépiskoldban is tanitjsk. Am az energiagét két
legfontosabb tulajdonsdgérél még nem tudunk eleget. Az energiagét
magassagat mar régoéta vizsgaljdk a kutatodk, dm a masik [ényegqi
tulajdonsdg, a gat alakjanak a kisérleti meghatdrozasa eddig
lehetetlennek tlnt. Eqyik kutatasi partnerdnk, a tajvani csoport egy
olyan mérési eljarast dolgozott ki, ami az energiagat alakjanak a
meghatarozasara szolgil. Am ezekhez a mérésekhez elengedhetetlen
az elméleti tamogatas, amikhez a szamitasokat én végeztem.
Ugyanis ezek a szamitasok bizonyitottak, hogy a tajvaniak kisérletei
visszaadjak az energiagat alakjat. Az elméleti szimulacidk és a kisérletek
eredményeit 0sszevetettik és kiderilt az egyezés — magyarazta
legutébbi, a Nature Chemistry-beli publikacidjuk Ujdonsagtartalmat
Czakd Gdbor, a négyszerzds cikk kdzil az egyetlen magyar kutatd. (Az SZTE Hirportal errél sz6lo
informacidja itt (/sztehirek/2017-szeptember/szegedi-elmeleti-kemikus) olvashatd.)

— A szegedi kutatécsoportunk mas tagjaival kozosen is publikaltunk mar. Példaul 2017-ben jelent meg a Brit
Kémiai Tarsasag vezetd folydiratdban, a Chemical Science (http://www.rsc.org/journals-books-
databases/about-journals/chemical-science/)-ben az a haromszerzés cikkink, amelyben —az egyik PhD-
hallgaténkat is bevonva — bemutattunk egy érdekes helyettesitési reakciét, a fogkrémekben is fellelhetd
fluoridion reakciéjat a metil-jodiddal. Ezt a szimuldciét Uj modszerrel és technikaval végeztiik el, amely
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minden kordbbindl pontosabbnak bizonyult, s ezt kisérleti eredmények is igazoltdk. Mindez
Forradalmasithatja a helyettesitéses reakciok szimulacidjat — hozott egy Gjabb példat a szegedi elméleti
kémikusok sikerére Czaké Gdbor, aki mér elinditotta azt a habilitacids folyamatot, amelynek végén docensi,
majd egyetemi tanari kinevezést kaphat.

»Josol” a helyettesitéses reakciokrol

— A metannak, a foldgaz f6 alkotd elemének a mas anyagokkal, példdul az oxigénnel és a halogén
atomokkal kialakulé reakcioit vizsgaljuk. A méasik kutatdsi irdnyunk az tgynevezett helyettesitéses
reakciok egyik tipusanak vizsgalata, amelyet Sy2 névvelilletnek a tudomanyos publikaciékban. Ekkor a
molekuldk egy csoportjat masféle atomokkal helyettesitjlk, igy alakitjuk at az egyik molekulat egy
masikka — vizolta munkajukat. — Mi nemcsak megmagyarazzuk a mar megtortént reakcidk lefolydsdnak a
jellemzdit, hanem joslasokat is tesziink az eddig nem ismert Uj Gtvonalakrél.

—Szaz éve ismert az Ggynevezett Sy2 helyettesitéses reakcidk Gtja, dm a mi szimuldciénk talalt egy Gj
Gtvonalat — 6sszegezte a 2015-ben a Nature lapcsalad egyik multidiszciplinaris Folyéirataban, a Nature
Communicationsban publikalt eredményiik |ényegét Czaké Gdbor. Az erre épitett, de az ausztriai
Innsbruck egyik kutatécsoportjanak kisérleti eredményeivel bévitett témakdrbél sziiletett a 2016-os Nature
Chemistry cikk. A szegedi kutatd és tarsa altal vizsgalt helyettesitéses reakcid a szerves kémia egyik
legfontosabb folyamata, mert szamos vegyiilet eldallitasat teszi lehetové, és kulcsszerepet jatszik a
biokémiai Folyamatokban is.

A metan reakcioit a kisérlet és az elmélet egyiitt magyarazza

— A vildg vezet§ kutatocsoportja a metdn reakciodit vizsgald, fentebb emlitett tajvani csapat — jelentette ki az
amerikai években megismert partnereir6l Czaké Gdbor. — Mindig hasznos a kisérleti csoporttal valé
egyiittmikodés, mert az elmélettel kiegésziilve a legérdekesebb eredményeket adhatja -
magyarazta. Szerinte a kémia mar nem kifejezetten kisérleti tudomany, ugyanis szdmos eset bizonyitja:
elméleti Gton pontosabban kiszamithaté egy reakcié Gtja. igy kiiszobdlhets ki az olyan hibalehetdség,
ami abbdl adédik, hogy a kémiai anyag nem stabil, vagyis bomlékony, vagy éppen mérgezé, ezért nem jol
vizsgalhatd. — A szamolas sokszor gyorsabb és olcsébb, mint a kisérlet, ami Fontos szempont példdul a
gyogyszeripar szamara.

Polanyi altal kidolgozott reakciodinamikai alapszabalyok médositasara tettiink javaslatot. Mig &
elméletét egy kétatomos molekuldnak egyetlen atommal valé reakcidja alapjan fogalmazta meg, addig mi
otatomos molekulat vizsgaltunk. Azt talaltuk, hogy csak némi mddositassal alkalmazhaté az altaldnos
érvénylinek gondolt szabdly. Ezt kévetéen az Amerikai Tudomanyos Akadémia Folydirata (PNAS) kért fel
egy cikk megirdsara, igy 2012-ben az oxigén atom és a metan reakcidjat targyald kdzleményliinket a PNAS
kozolte. Ezen sikerek utadn a legljabb eredményeinket is a vildg vezetd folydiratai kozolték; az elmalt harom
évben harom kézleményiink jelent meg a brit Nature lapcsalad hasabjain. Minden cikkink komoly
nemzetkozi visszhangot valtott ki.

Csapat és szuperszamitogép kell

— Csapatban dolgozunk mi, elméleti kémidval foglalkozo kutatdk is. A kilfoldi kisérletes kutatéktdl érkezd
adatokkal kapcsolatos szamitasokat végziink a ,,szuperszamitogépeinkkel”, a részeredményeket
folyamatosan megbeszéljik, értelmezziik a csoportban, majd megfogalmazzuk és cikké gyurjuk az
0sszegzést —avatott be munkamddszerébe a kutatd, aki egyetért a megallapitassal: ,amit a kutaté nem
publikdl, az az eredmény nem létezik”.

— A munkanapom nagyobb részét a kutatas teszi ki, de tanitaniis szeretek. A tehetséggondozast nagyon
Fontosnak tartom. El6adasaim egy része kifejezetten kapcsolddik a kutatécsoportom témaihoz. Ezeket az
oktatashoz kot6do alkalmakat hasznalom ki, hogy Felkeltsem az érdeklodést az elméleti és kémiai és
a kutatémunka irant — fogalmazott.

— Hatérterilete a kémianak, a fizikdnak, a szamitastechnikanak és a matematikdnak az elméleti kémia. Ahogy
egyre mélyebben asunk a kémia reakciok természetének a megértése terén, gy kell elmélyedni a
matematikaban, a fizikaban és az informatikaban is. A kozépiskolai matektudas kevés ahhoz, hogy azokat
az egyenleteket megoldjuk, amelyek leirjdk e kémiai reakcidkat. S6t: e bonyolult egyenleteket papir alapon
meg sem lehet oldani, kilon programokat irunk, hogy a szamitastechnika fejlédésével egyre pontosabb
szamitasokat tudjunk végezni— mosolyodott el elsészdmu kisérleti eszkdze, a komputerje elétt Gl6 kutatd.

https://www.u-szeged.hu/sztehirek/2017-oktober/czako-gabor-elmeleti?objectParentFolderld=19412 2/4



2017.12. 14. Szegedi Tudomanyegyetem | Czaké Gabor elméleti kémikus: ,az az eredmény, amit a kutaté nem publikal, nem is létezik”

Szentest6l Szegeden at Thaiféldig

—Tehetség és szorgalom, illetve j6 tanar kell ahhoz, hogy a természettudomanyos vonalon rendezett
versenyeken sikert arasson a diak. Velem a szentesi dltalanos iskoldban Balogh Teréziatanarnd szerette
meg a kémiat. Didkként sokat koszonhetek a kémiai versenyeknek, amelyek egyfajta edzésnek szamitottak —
fogalmazott a természettudomdanyokkal valé elsé taldlkozasairél Czakd Gdbor, aki a szegedi Radnéti Miklés
Kisérleti Gimnaziumban Meleg Istvdn tanitvanyaként ért el sikereket. Harmadik osztalyos gimnazistaként
negyedik helyezett lett az Orszadgos Kozépiskolai Tanulmanyi Versenyen, majd 1999-ben eljutott a
Thaifoldon rendezett Nemzetkozi Kémiai Diakolimpiadra, a nagy-nagy megmérettetésre: a szegedi
Radnéti gimnazium kémia tagozatos ,titdnjaként” ezlistéremmel tért haza.

—Minden természettudomany, igy a kémia nyelve is a matematika. De j6 esetben a kisérletezés is felkelti
egy didk figyelmét a kémia irdnt. Am a kisérletek preparativ része egyre kevésbé érdekelt, inkdbb arra voltam
kivdncsi, hogy mivan mogotte, miért éppen Ugy zajlik le a kémiai folyamat, ahogy — avatott be a kémiai irdnti
vonzalmanak alakuldsdba Czaké Gdbor. Elarulta: a budapesti csalddi kotédés és a didkolimpiara torténd
felkészitok alatt az ottani oktatdkkal valé taldlkozas az oka annak, hogy nem a szegedi egyetemen, hanem az
elméleti kémidban erésnek szamitd ELTE vegyész szakjan szerzett MSc-oklevelet, majd 2007-ben PhD-
fokozatot.

Hisz a Lendiiletben

— Reakciédinamikaval az atlantai Emory University nemzetkdzi élvonalba tartozd kutatécsoportjdban
kezdtem el foglalkozni. Négy év utdn az ELTE-re tértem haza. Onnan 2015-ben hivott az elméleti kémia
oktatéjanak és sajat kutatdcsoport alapitdséra a Szegedi Tudomanyegyetemre Tth Agota professzor —
vazolta fel életrajzat Czakd Gdbor, akit eredményeiért 2012-ben a Magyar Tudomanyos Akadémia ifjusagi
Polanyi-dijjal tiintetett ki, és aki ugyanebben az évben megkapta a Junior Prima-dijat
(https://www.mfb.hu/sites/default/Files/booklet_2012.pdF) is.

— Az MTA Lendiilet palyazatan eddig 6tszor indultam, de palyazati tdmogatast — talan
tudomanypolitikai okok miatt — sajnos még nem nyertem. Nem adom fel, ismét benydjtom a kutatési
tervemet, mert szeretnék itthon maradni és itt eredményesen dolgozni — hangstlyozta Czaké Gdbor, aki
Magyarorszagon egyediilallé modon az elmult két évben kétszer is a Nature Chemistry szerzéjeként
hivta fol magéra a figyelmet. A fentebb bemutatott, hazai és nemzetkdzi korokben is kiemelkedd
jelent&ségl kutatémunkaja alapjan taldn nem vérat sokat magdra a Lendulet pélyazat odaitélése. Czakd
Gabor Ggy véli: az elméleti kémia teriiletén megfelelé szamitogépes- és munkaerd-kapacitas
elnyerése esetén még az eddigieknél is eredményesebb lehet 6tletei megvaldsitasaban, tartésan a
vilag élvonalaban maradhat. Immér tébb mint tiz munkatédrsdval egyetemben oly eredményesen
foglalkozik a kémiai reakcidk titkainak foltérdsaval, hogy a csapatat bemutatasra mélténak talalta az
Amerikai Kémiai Tarsasag szaklapja is, egy (gynevezett Feature Article formajdban, amely hamarosan

megjelenik.
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