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1. Bevezetés

Az elméleti kémian beliil matematikai moédszerek és alapvetd fizikai torvények segitségével
hatarozzuk meg a vizsgalt rendszer tulajdonsagait. A szamitasok elvégzésével a kémiai
folyamatokat molekularis szinten is feltarhatjuk, ezaltal lehetdség nyilik célzott kisérletek
tervezésére. Ennek kovetkeztében a draga mérések szamat, valamint a kisérleti kockazatot is
csokkenthetjiik. A legmodernebb elektronszerkezet-szamité modszerek alkalmazasaval nagy
pontossaggal meghatarozhatok példaul a reaktiv kémiai rendszerekhez tartozo stacionarius
pontok szerkezetei, harmonikus rezgési frekvenciai és relativ energiai. A szamitasok soran
kapott termokémiai paraméterek alapjan tovabbi kisérleti és elméleti munkak konnyen
tervezhetok. Ezen feliil, a kémiai rendszerek legfontosabb energia régidiban felderitett
szerkezetek potencialisenergia-feliiletek (PES) fejlesztéséhez sziikséges illesztési készletek
kulcsfontossagu pontjai lehetnek. A PES-ek felhasznalasaval reakciddinamikai vizsgalatok
végezhetok. A szimuldciokkal feltarhatok az egyes reakcidutak és mechanizmusok, de akér a
reakciok kimenetele is josolhatova valik. Az tgynevezett kvazi-klasszikus trajektoria (QCT)
modszeren alapuld reakciodinamika igen széles korben alkalmazott, jol bevalt technika. A
,»Kklasszikus” kifejezés arra utal, hogy a modszer soran az atommagok mozgasa a klasszikus
fizika torvényeivel kertiil leirasra. Mivel azonban a kezdeti allapot kvantummechanikai rezgési-
forgasi szinteknek megfelelden keriil beallitasara, igy a ,,kvazi” eldtag hasznalata indokolt.
Ezzel a modszerrel igen pontosan modellezhetjiik a kémiai reakciokat €s igy atomi szinten
kovethetjiik azok végbemenetelét 1épésrdl 1épésre.

Evtizedek ota jelentds tudoméanyos érdeklédés Gvezi az atomok és molekulak kozott
lejatszodo reakciok tanulmanyozasat. Az irodalomban szamos kisérleti és elméleti kutatast
talalhatunk a F/Cl + Ho/H20/NH3/CH4/C2He rendszerek széleskorti vizsgalatarol. Tullépve
azonban ezeken a — kizarolag ekvivalens H atomokat tartalmazo — rendszereken, a legalabb két
funkcios csoportbol allé molekulak és atomok kozott végbemend reakciok soran mar igen
sokféle, egymadssal versengd utvonal is megnyilhat. Ebbe a reakcidcsaladba tartozik az amino-
(-NH2) és metilcsoportbol (—CH3) all6 metilamin (CH3NH2) reakcidja a klor- vagy a
fluoratommal. Ezek esetében az irodalomban talalhato kisérleti és elméleti munkak soran a két
funkcios csoport HCI/HF + CH2NH2/CH3NH termékekhez vezetd hidrogén-absztrakcios
utvonalait tanulmanyoztak. Egy 2003-as kutatasban példaul kisérleti mérésekbdl hataroztak
meg a Cl + CHsNH: hidrogén-absztrakcios reakciok soran képzodé HCl molekula forgasi

eloszlasat. Emellett elméleti ton feltérképezték a fenti két reakcidcsatornahoz tartozo



stacionarius pontokat G2//MP2/6-311G(d,p) elméleti szinten, valamint néhany trajektoriat is
kiszamitottak on-the-fly modszerrel. Szintén elméleti-kisérleti vizsgalatot végeztek Nielsen és
munkatarsai 2015-ben erre a rendszerre. Elméleti és kisérleti uton is meghataroztak a két H-
absztrakcid (HA) sebességi allandojat. Szamitasaikkal feltartak e két HA-hoz tartozd
stacionarius pontokat, ahol az MP2/cc-pVTZ elméleti szinten optimalt szerkezetek energiait
CCSD(T)-F12a/aug-cc-pVTZ szinten hataroztak meg. A F + CH3NH> rendszer esetén a korai
(80-as évek kornyéke) kisérleti vizsgalatokon tul — ahol a metil- és az aminocsoport szelektiv
deutérium-helyettesitéses reakcioibol szarmazé HF/DF forgasi eloszldsait hataroztdk meg —
Schaefer és munkatarsai tanulmanyoztak ezt a rendszert 2013-ban elméleti uton. Szamitasaik
soran CCSD(T) moédszert és aug-cc-pVnZ [n = 2(D), 3(T), 4(Q)] baziskészleteket alkalmaztak
a H-absztrakcios utvonalak stacionarius pontjainak meghatarozasahoz.

Dolgozatom a CI/F + CHsNH: rendszerek termodinamikai és reakciddinamikai
vizsgalatanak témadjaban irodott, a fent emlitett kutatomunkdk tudoményos utvonaldnak

folytatasaként.



2. Célkitiizés

A doktori munka soran célul thztiik ki, hogy mélyebb betekintést nyujtsunk a CI/F +
CH3sNH2 reakciok mechanizmusaiba a korabban vizsgalt hidrogén-absztrakcios csatornakon
tul. Terveink kozott szerepelt tehat az alabbi reakcidutak feltdrasa a staciondrius pontok
feltérképezésével: a metil- és az aminocsoport, valamint e csoportok egyik H atomjanak klor-
/fluoratommal torténd szubsztiticidja. Mivel ezek a reakciok Walden-inverzids és elolrol
tamadasos mechanizmusokkal is végbe mehetnek, igy célunk volt ezekhez az tvonalakhoz
tartozo atmeneti allapotok és minimum komplexek megkeresése is. Ezen feliil, a korabbi
tanulmanyok altal kapott eredmények pontossagat kivantuk javitani. Ezt az explicit-korrelalt
CCSD(T)-F12b modszer alkalmazasaval, valamint az aldbbi korrekcidk szamitasaval
szandékoztuk elérni: baziskészlet effektus aug-cc-pVQZ-ig (Cl + CH3sNH?>) és cc-pV5Z-F12-ig
(F + CH3NH>), post-(T) elektronkorrelacios effektus CCSDT(Q)-ig, torzselektron korrelacios
energia-hozzajarulas, skalaris relativisztikus effektus, zérusponti energia (ZPE) korrekcid,
valamint a geometriatol fliggd spin-palya csatolasi effektus.

A CI/F + CH3sNH> rendszerek termodinamikai vizsgalatain feliil, a reakciodinamikara
kiterjedd kutatasunk f6 motivacidjat az adta, hogy az irodalomban ezekre a reakcidkra nem
talalhatunk teljes dimenzids, analitikus potencidlisenergia-feliileteket. S6t mi tobb, habar
sziilettek olyan kisérleti tanulmanyok, melyekben a metil- (CHs HA) és az amino-
hidrogénabsztrakcios (NH2 HA) Gtvonalakat vizsgaltak, az elméleti oldalrdl a reakciodinamikai
elemzések igen hidnyosak. Célunk volt tehat, hogy olyan teljes dimenzids, nagy pontossagu
PES-eket fejlessziink a két rendszerre, melyek lehetéséget nyujtanak a hatékony QCT
szimulaciok végrehajtasara. Ezen feliil a munkaterv része volt, hogy elvégezziik az ezekbdl
kinyerhet6 adatok kisérleti eredményekkel torténd Osszehasonlitasat. Emellett a részletes
elemzéseinkkel mélyebb betekintést nyljthatunk a F/Cl atomok ¢és szerves molekulak kozott

lejatszodo reakciok csaladjaba tartozo rendszerek dinamikajaba.



3. Modszerek

A stacionarius pontok energiainak, szerkezeteinek és harmonikus rezgési frekvenciainak
meghatarozasara a MOLPRO programcsomag 2015-6s verzidjaban implementalt masodrendi
Moller—Plesset perturbacios (MP2) és megszoritas nélkiili explicit-korrelalt csatolt klaszter
[UCCSD(T)-F12b] modszereket alkalmaztuk. A legpontosabb geometridkat és frekvenciakat
UCCSD(T)-F12b/aug-cc-pVTZ elméleti szinten hataroztuk meg, mig a potencialis energiakat
ezeken a szerkezeteken szamitottuk az UCCSD(T)-F12b mddszerrel és az aug-cc-pVQZ (Cl +
CHs3NHy), illetve a cc-pV5Z-F12 (F + CHs3NH2) baziskészletekkel. A még pontosabb
eredmények elérése érdekében minden stacionarius pont esetén az alabbi energiakorrekcios
szamitasokat is elvégeztiik: poszt-CCSD(T) korrelacio, torzselektron korrelacio, skalaris
relativisztikus  effektus, spin-palya korrekcio ¢és ZPE korrekcio. A (T)-n tali
energiahozzajarulasok szamitasat a MOLPRO-hoz csatolt MRCC programmal végeztiik.

A potencialisenergia-feliileteket a doktori munka alapjat képzé kémiai rendszerek
legfontosabb energiarégidit leiro illesztési készlet permutéciora invarians polinom modszerrel
torténd illesztésével kaptuk meg. Az energiapontok szdmitdsa sordn a ManyHF modszert
alkalmaztuk a bemeneti csatornakban jelentkez6 Hartree—Fock konvergencia problémak
kikiiszobolésére. A PES-ek mindségét a ROBOSURFER programcsomaggal javitottuk, mely
automatizalt modon bdviti az illesztési készletet kvazi-klasszikus trajektoria szimulaciokbol
szarmazo geometridkkal. A fejlesztés soran €s a végsd reakciddinamikai vizsgalathoz futtatott
QCT szimulaciokat a csoportunkban elérhetd sajat programokkal hajtottuk végre. A végsd
trajektoriak  elemzésére FORTRAN9O programokat implementaltam. A trajektoriak
vizualizacidjara a MacMolPlt programot hasznaltam. Néhany kisebb feladat megoldasa
(fajlkezelés, programok futtatisa, adatok feldolgozasa, stb.) AWK ¢és Shell szkriptek irasat is

megkovetelte.



4. Eredmények

T1. A CI/F + CH3sNH:2 rendszerek potencialisenergia-feliileteinek magas elméleti szintii
feltérképezésével nem csak a korabban vizsgalt absztrakciés reakcidutakat, hanem
elsoként a szubsztitucios utvonalakhoz tartozo stacionarius pontokat is feltartuk. Ezen
szerkezetekhez tartozo relativ energiakat energiakorrekciok figyelembe vétele mellett
hataroztuk meg, igy minden eddiginél pontosabban fedtiik fel a reakciok termodinamikai
sajatsagait.

Mind a Cl + CH3NH2, mind a F + CH3NH: rendszerek potencialisenergia-feliiletének

feltérképezése soran az alabbi hat reakcidcsatornahoz tartozo staciondrius pontokat tartuk fel:

Metil-hidrogénabsztrakcié (CHz HA)
Amino-hidrogénabsztrakcio (NH2 HA)
Metil-hidrogénszubsztiticidé (CHsz HS)
Amino-hidrogénszubsztiticio (NH2 HS)
Metil-szubsztitticio (MS)
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Amino-szubsztitacid (AS)

A kl6r + metilamin rendszernél a 3. és a 6. reakciocsatornak, a fluor + metilamin rendszernél
pedig a 6. reakciocsatorna esetén a Walden-inverzios ¢és az el6lr6l  tamadasos
mechanizmusokhoz tartoz6 stacionarius allapotokhoz tartoz6 magkonfiguraciokat is
beazonositottuk. A reakcidhdk pontos meghatarozasaval megmutattuk, hogy mig a fluor +
metilamin esetén a két hidrogén-absztrakcios (HA) reakcion tul az amino- és a metil-
hidrogénszubsztiticio is exoterm, addig a klor + metilamin esetén kizarolag a két HA exoterm,
az Osszes szubsztiticids utvonal endoterm. Amellett, hogy minden reakciout mentén
feltérképeztiik az atmeneti allapot és termékszeri minimum komplex szerkezetét, mind a
fluoros, mind a kloros rendszer bemeneti csatornajaban talaltunk egy mély minimumot
(PREMIN). A CI + CH3sNH> rendszer feliiletén ez a szerkezet a klasszikus globalis minimum,
mig a rezgésileg adiabatikus feliilet legmélyebb relativ energiaju pontja a metil-
hidrogénabsztrakcié termékcsatornajaban talalhatd komplex (CHz HA MIN’’). Ez utobbi
szerkezetet a F + CH3NH2 rendszernél is azonositani tudtuk, ahol a klasszikus és adiabatikus

PES-nek is ez a globalis minimuma.



T2. A kiszamitott energiakorrekciok elemzésével igazoltuk, hogy ezek figyelembe vétele
elengedhetetlen a kémiai pontossag elérése érdekében. Megmutattuk, hogy a F + CHsNH2
reakcio feltérképezése soran alkalmazott elméleti szint 0,1 kcal mol?-on beliili
baziskonvergenciat mutat, tehat Kkivalé valasztasnak bizonyul a nagy pontossagu

szamitasainkhoz.

A staciondrius pontok legpontosabb potencidlis energidinak szdmitasdhoz hasznalt CCSD(T)-
F12b moddszer a haromszoros gerjesztéseket perturbativ mddon veszi figyelembe. A magasabb
gerjesztések hatasa azonban igen jelentds, hiszen a (T)-n tali korrekcids szamitasainkkal
megmutattuk, hogy a 8[T] és a 8[(Q)] hozzajarulasok abszolut értékeinek dsszege 1 kcal mol ™

kortli érték. Mivel a korrelacios modszerek alapértelmezett bedllitds mellett kizarolag a

crer

crer

meghataroztuk. A relativisztikus hatasokat a skalaris relativisztikus effektus (drer) és a spin—
palya csatolasbol (SO) eredd energiacltolodas mértékének szamitasaval vettiik figyelembe.
Habar mind a Aisrzs, Mind a Arel hatdsa néhany tized kcal mol 2, ezeket is érdemes szamitasba
venni a kell6en nagy pontossagi eredmények eléréséhez. A reaktadns aszimptota kloratom SO
hasadasabol eredd 0,84 kcal mol *-os és a fluor esetén 0,37 kcal mol *-os eltolodasat kivaldan
sikeriilt reprodukalni szamitasainkkal. Az 1 kcal mol *-on beliili pontossaghoz tehat ezek sem
elhanyagolhatok.

A F + CHsNHz rendszer vizsgalatanal kutatasunk az UCCSD(T)-F12b modszerrel
meghatarozott eredményeink baziskészlettdl valo fiiggésének tanulmanyozasara is kiterjedt.
Megvizsgaltuk, hogy a benchmark értékek meghatarozasahoz hasznalt UCCSD(T)-F12b/cc-
pV5Z-F12 mobdszerrel szamitott relativ energidkhoz viszonyitva hogyan alakulnak az
UCCSD(T)-F12b/aug-cc-pVnZ (n=D, T, Q) és cc-pVnZ-F12 (n=D, T, Q, 5) relativ energiak.
A vartnak megfeleléen az eltérések a baziskészlet novelésével csokkentek. A legfontosabb
kovetkeztetésiink pedig az volt, hogy a cc-pVQZ-F12 és cc-pVS5Z-F12 energidk kozotti
kiilonbségekre kapott 0,07 kcal mol™ atlagos négyzetes eltérés alapjan a szamitasaink igen

megbizhatoak, hiszen a baziskonvergencia 0,1 kcal mol™*-on beliili.



T3. Megmutattuk, hogy a ManyHF modszer alkalmazasaval sikeresen megoldhatjuk a
CI/F + CHsNH2 rendszerek bemeneti csatornajaban jelentkez6 Hartree—Fock
konvergencia problémakat, majd teljes dimenziés, nagy pontossagu analitikus

potencialisenergia-feliileteket fejlesztettiink a két reakciora.

A PES fejlesztéshez sziikséges illesztési készlet 1étrehozasanak els6 1épéseként a
feltérképezésekbdl nyert optimalt staciondrius pontok koordinatainak véletlenszerii
soran azonban a reaktans régioban a MOLPRO-ban implementalt, alapértelmezett HF modszer
irrealisan magas energiaju elektronallapothoz konvergal az esetek dontd tobbségében. Erre
nyujtott megoldast a csoportunkban fejlesztett ManyHF modszer, mely a korrelacios
szamitasok alapjaul szolgdlo referenciat tobb Hartree—Fock szamitds megoldasabol valasztja
ki, mégpedig azt, amelyik a legmélyebb energiat adja. igy a PES fejlesztést ManyHF alapu
kompozit elméleti szinten végeztiik. Ennek alapjat az explicit-korrelalt csatolt klaszter
modszerrel és kétszeres zeta baziskészlettel (ManyHF-UCCSD(T)-F12a/cc-pVDZ-F12)
végzett szamitasok adtak, amit haromszoros zeta baziskorrekcioval egészitettiink ki az RMP2-
F12 moédszer alkalmazasa mellett (ManyHF-RMP2-F12/cc-pVTZ-F12 — ManyHF-RMP2-
F12/cc-pVDZ-F12). Az igy kapott feliiletek megfelel pontossaggal irjak le a F/Cl + CH3NH:
komplex rendszerek fontosabb staciondrius pontjait, igy kivaloan alkalmazhatéak

reakciddinamikai szimulaciok elvégzéséhez.

T4. Reakciédinamikai szimuliciok végrehajtasaval és elemzésével kimutattuk, hogy
habar magas iitkozési energiakon a szubsztiticios utvonalak is megnyilnak, mégis a két
hidrogén-absztrakci6 a CI/F + CH3sNH2 reakciok dominans csatornaja. Ez utébbiak
esetén azt is megmutattuk, hogy az iitkozési energia novelésével a reakciok egyre
direktebbek és jellemzoen azon a funkcids csoporton mennek végbe, mely felol a

halogénatom a metilamint timadja.

A kifejlesztett feliiletek felhasznalasaval kiilonboz6 iitk6zési energiakon (Euw) és titkozési
paraméterek mellett mind a két rendszer esetén kozel 800 000 trajektoriat szimulaltunk és
elemeztiink. Az elsé tézispontndl bemutatott hat reakciocsatorndra meghatirozott
valoszinliségek és integralis hataskeresztmetszetek alapjan megmutattuk, hogy a magasabb
itkozési energidkon megnyild szubsztiticids reakcidoknal sokkal nagyobb jelentdséggel birnak

az Osszes litkozési energian lejatszodd metil- és amino-hidrogénabsztrakcios csatornak. Ezek



alapjan a részletes dinamikai jellemzéseket e két reakciora végeztiik el mind a kloros, mind a
fluoros rendszer esetén. A szamitdsaink eredményeként kapott tdmadasi szdgeloszlasok
ravilagitottak arra, hogy az absztrakciok soran a H atom a metilamin azon funkcids csoportjabol
szarmazik, mely fel6l a tamado halogénatom megkozeliti a molekulat. Azaltal, hogy
meghataroztuk a termékek szorasi szogeloszlasait, a reakciok mechanizmusara tudtunk
kovetkeztetni. Mind a CHz HA, mind az NH2 HA esetén az titkdzési energia novelésével a
termékek eldre szorddasa valik domindnssd, mely a direkt lehasitdsos mechanizmusra enged
kovetkeztetni. Ezzel szemben alacsonyabb iitk6zési energiakon az izotropabb eloszlasok azt

mutatjak, hogy a mechanizmusok indirekt jellegiiek.

T5. A CI/F + CHsNH:2 reakcidk esetén a termékek energiaeloszlasainak Kkiszamitasaval
ravilagitottunk arra, hogy az iitkozési energia jelentés része a termékek transzlacios
energiajaba folyik, tovabba a kétatomos termékek koziil a HF rezgésileg gerjesztett
formaban képzddik. A szamitasaink soran kapott HF molekula forgasi kvantumszam-
eloszlasai jo egyezést mutatnak a szimulacioinkhoz hasonl6 koriilmények kozott végzett

kisérleti modszer eredményeivel.

A reakcidodinamikai vizsgalatok soran a termékek transzlaciosenergia-eloszlasainak er6s
itkozésienergia-fliggésébdl megallapitottuk, hogy a szimulacidk sordn alkalmazott Eiu jelentds
része a termékek haladomozgasi energiajaba folyik. Abbol, hogy az eloszlasok csucsai az Egu
novelésével a nagyobb energiak felé tolodnak, az eléz6 tézispontban megallapitott
mechanizmusvaltds igazolhato, hiszen a direkt reakciokbdl keletkezd termékek nagyobb
transzlacids energidval rendelkeznek, mint az indirekt reakciokbol szdrmazok. A reaktiv
trajektoridk sordn képz06dd kétatomos molekuldk, valamint gyoktermékek belsd energidit is
kiszamitottuk €s felbontottuk rezgési-, illetve forgasienergia tagokra. Ezek jellemzésével
ravilagitottunk arra, hogy a F + CH3NH2 hidrogén-absztrakcids reakcioi soran képz6ddé HF
rezgésileg gerjesztett. Ez jol magyardzhatd egyrészt a termodinamikai vizsgalatunk soran
meghatarozott energiak segitségével, hiszen megmutattuk, hogy ezek a reakciok exoterm
jelleglick. Masrészt a szerkezetoptimalasokkal kapott eredményeink is erre engednek
kovetkeztetni, hiszen a HF molekula egyensulyi kotéshosszahoz képest az atmeneti allapotban
talalhato H-F kotés jelentésen megnyulik. Ennek kovetkeztében a hidrogén lehasitasa utan a
kétatomos molekula rezgésileg gerjesztett forméaban képzddik.

Végiil arra is lehetOségiink nyilt, hogy a hidrogén-kloridra és a hidrogén-fluoridra

meghatarozott forgasi kvantumszadm eloszlasokat Osszevessiik az irodalomban taldlhato
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kisérleti eredményekkel. A szimuldcidink eredményei igen jO egyezést mutatnak az

ugynevezett gatolt relaxacids kisérletekkel, hiszen ennél a moddszernél a képz6dé6 HF

crer

kisérletek elvégzése soran.
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064304 (2024), 1F2023 : 3,1
Z IF = 13,445

A doktori értekezéshez kapcsolodo kozlemények

1.

P. Toth, T. Sziics, and G. Czakd, Benchmark ab initio characterization of the abstraction
and substitution pathways of the ClI + CHsCN reaction, Journal of Physical Chemistry A
126(18), 2802—2810 (2022), IF2022 : 2,9

B. Ballay, T. Sziics, D. Papp, and G. Czakd, Phosphorus-centered ion-molecule reactions:

benchmark ab initio characterization of the potential energy surfaces of the X~ + PH.Y [X,
Y = F, Cl, Br, 1] systems, Physical Chemistry Chemical Physics 25(42), 28925-28940
(2023), 1F2023 : 2,9



3. P. Toth, T. Sztics, T. Gyéri, and G. Czako, Dynamics of the Cl + CH3CN reaction on an
automatically-developed full-dimensional ab initio potential energy surface, Journal of
Chemical Physics, megjelenés alatt (2024), 1F2023 : 3,1

YIF =89
YYIF = 22,345

A doktori értekezéshez nem kapcsolodo kozlemények

1. R. Ambrus, P. Szabo-Révész, T. Kiss, E. Nagy, T. Sziics, T. Smausz, and B. Hopp,
Application of a suitable particle engineering technique by pulsed laser ablation in liquid
(PLAL) to modify the physicochemical properties of poorly soluble drugs, Journal of Drug
Delivery Science and Technology 57, 101727 (2020), 1F2020 : 3,981

2. 1.Z. Papp, A. Szerlauth, T. Sziics, P. Bélteky, J.F.G. Perez, Z. Konya, and A. Kukovecz,
Fabrication and characterization of a bifunctional zinc oxide/multiwalled carbon nanotube/
poly(3,4-ethylenedioxythiophene): Polystyrene sulfonate composite thin film, Thin Solid
Films 778, 139908 (2023), IF2023 : 2,0

Y IF = 5,981
Y'Y Y IF = 28,326

6. Eldadasok és poszterek

2021. oktober 21-22.: MTA Reakcidkinetikai és Fotokémiai Munkabizottsagi Ulés, Matrafiired,
Szlics Timea és Czaké Gabor, A Cl + CHsNH: reakcid potencidlisenergia-feliiletének

nagypontossagu ab initio feltérképezése (eléadas)

2022. julius 10-15.: Gordon Research Conference on Molecular Interactions and Dynamics,
Stonehill College, Easton, MA, USA, Timea Szlics and Gabor Czako, High-level ab initio

stationary-point characterizations of atom + molecule multi-channel reactions (poszter)

2023. junius 8-9.: MTA Reakciokinetikai és Fotokémiai Munkabizottsagi Ulés, Balatonvildgos,
Sziics Timea és Czako Gabor, A Cl + CH3NH; reakcié dinamikajanak elméleti modellezése

(eloadas)
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2023. november 12-17.: International Conference on Molecular Energy Transfer in Complex
Systems, Jaipur, India, Timea Sziics and Gabor Czako, Spin—orbit-corrected full-dimensional
ab initio potential energy surface development and dynamics for the CI/F + CH3NH: reactions

(poszter)

2023. november 24-25.. MTA Anyag- és Molekulaszerkezeti Munkabizottsagi Ulés,
Mitrafiired, Timea Sziics and Gébor Czako, Automated potential energy surface developments

and dynamics simulations for the CI/F + CH3sNH: reactions (el6adas)

2024. méjus 30-31.:. MTA Reakciokinetikai és Fotokémiai Munkabizottsagi Ulés,
Balatonvilagos, Szilics Timea ¢s Czakd Gébor, SN2 reakcid két reaktiv centrummal: A CN™ +

CHzsl rendszer dinamikéja egy globalis potencidlisenergia-feliileten (el6adas)
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