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Mindenekelétt szeretném meghkdszénni Dr. Kégl Tamds birdlatét, illetve tandcsait és

hasznos észrevételeit.
A valaszalm a birdlatban felmeriilt kérdésekre a kévetkezdk:

1. Az 5aés Sa’ izomerek kizti energiagdt szamitdsa tartalmazott-e oldoszer korrekciot? A
kisérleti és szdmitdsos eredmények elég jo egyvezést adlak, azonban érzésem szerint
(amennyiben ezek gdzfazisii értékek) szolvatacioval tovabb lehetne pontositani az akitvaldsi

szabadentalpia értékét.

Az Sa és 5a’ izomerck kozotti energiagat szdmitdsa sajnos nem tartalmazott olddszer
korrekciot, aminek oka az volt, hogy a kisérletekben alkalmazott olddszerek kismértéki
polaritdsa alapjan csak mérsékelt olddszerhatdsra szamitottunk. Birdlom észrevételével
egyetértek, a jovébeli munkdm sordn mindenképpen nagyobb hangstlyt fektetek az

oldészermodellek hasznalatara, hiszen ilyen médon jéval pontosabb eredmények érhetdk el.

2. A Szerzé a 38-39 oldalakon ezt irja: ,, Az optimdlt szerkezetbdl (33. dbra) latszik, hogy
az 5a vegyiilethez hasonidan a pirimidingyirii egyik nitrogénje és a C-N-C-N ldinchan
tdvolabbi karbamid-nitrogén kozétt egy belsé hidrogénkités alakul ki, igy ebben az eselben is
ket izomer képzelhetd el”. Az ilyen kérdések tisztazasahoz az egyik legalkalmasabb eszkoz a
Bader-analizis (mds néven QTAIM modszer) mely rengeteg egyéb elénye mellett a
kotésutvonalakkal |, lathatovd” tudia temni az intramolekuldris (és persze az intermolekularis)
hidrogéniiitéseket. Sot, az Espinosa-féle dsszefiigges segitségével (E. Espinosa, E. Molins, C.
Lecomte, Chem. Phys. Letr., 1998, 2835, 170.) a kitéskritikus pontban szdamiioli potencidlis
energiastiriiséghol becsiilhetd az intramolekuldris hidrogenkdtés energidja is. Torténtek esetleg

ilyen probalkozdasok az intramolekuldris hidrogénkotések energidjanak felderitése érdekében?

A dolgozatomban bemutatott szamitdsok jellemzden a kisérleti eredmények alatdmasztasat,
valamint a vizsgalt komplexek kiilonbdzé tulajdonsdgainak @sszehasonlitasat, tendenciak
megfigyelését céloztak, igy nem tartottam sziikségesnek az intramolekularis hidrogénkotések

energigjanak becslését vagy meghatarozésat. Mindezek mellett, birdlom észrevételével teljes



mértékben egyetértek, az emlitett kvantumkémiai modszerek alkalmazasa valéban rengeteg

elénnyel jar, igy a jovoben mindenképpen igyekszem beépiteni ezeket a munkamba.

3. Majdnem ugyanez a kérdés merilt fel bennem a gazda-vendég komplexekkel
kapcsolatban is (2. tablézat). A QTAIM szdmitdsokon kiviil informativak lehetnek még az NCI
(noncovalent interaction) elektronszerkezeti szamitdasok, melyek kittinéen alkalmasak a van der

Waals kolesénhatdsok vizualizaldsdra is.

Ismételten szeretném megkdszonni birdlom javaslatat, az NCI elektronszerkezeti szamitasok
lehetdvé teszik a vonzo és taszitd kilcsdnhatasok azonositisat, valamint ezek bemutatésat is,

ami tovabbi munkam szempontjabdl mindenképpen eldnyds lehet.

4, Az NTO pdlydkhoz a Szerzd egy probaverzids szoftvert haszndll; csak megjegyezném,
hogy ha rendelkezésre dll a GaussView program, akkor azzal is lehet NTO-kat megjelenitent,

amennyiben azok le lettek generdlva a pop=nto paranccsal.

Sajnos a GaussView program jogtiszta verzidja nem allt rendelkezésemre, ezért igyekeztem
olyan szoftvert taldlni, amely alkalmas a kivdnt szadmitisok elvégzésére, valamint abrak
elkészitésére. gy bukkantam rd a Chemmisian szoftverre, amely szerencsére nemcsak hogy
alkalmasnak bizonyult a feladatra, de feliilmulta a varakozédsaimat és nagyban megk&nnyitette

a munkamat.

Ismételten koszondm Dr. Kégl Tamdasnak munkam részletes és mélyrehatd elemzését. Az
értekezésemrdl alkotott kedvezd véleménye és hasznos észrevételei jelentds segitséget

jelentenek szamomra jovébeni munkam pontosabb, hatékonyabb megvalésitasaban.
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