
1. Bevezetés

Az utóbbi évtizedekben a ma már több mint 90 éves múltra
vissza tekintõ kvan tumkémia – a modern kémia egyetlen
ál ta lános érvényû nek tekintett elmélete – soha nem látott és
so kak által ta lán nem is várt mértékû fejlõdésen ment
ke resz tül. A fej lõ dés eredményeként mind szélesebb körben
le het (be val lot tan változó mértékû) sikerrel al kal mazni a
kvan tum kémiát a különbözõ ter mészet tudo mányos te rületek 
szá má ra érde kes gyakorlati és elméleti problémák
vizs gá lata kor. Igaz ez a mérnöki alkalmazásokra is, ahol az
el mélet és a modellezés szin tén egyre fon to sabb szerepet
játszik. A kvan tumkémiát igény be vevõ alkal ma zá sok
sikerének egyik kul csa - de egy ben fel té tele is - az elméleti
esz köztár  és a mód szer tan példátlan üte mû fej lõdése. A
XXI. század em bere szá má ra értelem szerûen a má sik pillér a
szá mító gé pek és a szá mí tási kapacitás rend kí vüli mértékû
(gyak ran ex po nenciálisnak nevezett) bõ vü lése. 

Ezek a vál tozások és uralkodó trendek azt eredmé nyez ték,
hogy mind a számí tógépek, mind a (több nyi re ma még ta lán
nem is kvantum kémiai, hanem klasszi kus ké miai)
szá mí tá sok egy re nagyobb teret nyernek a ter mé szet-
 tu do má nyok ban, ezen belül a kémiában. Ugyanakkor a
„hét köz na pi” gya korló ké mikusok mind kísérleti, mind
el mé leti vizs gá lataik so rán egy re nagyobb mennyi ségû
adatot (informá ciót) ge nerálnak, egy re gyor suló ütemben. Ez 
az in for má ció hal maz a legegyszerûbb ese tek ben csupán
egyre rész le te sebb jegyzõkönyveket je lent (per sze ezek
di gi talizálása, tá ro lása és egy kisebb-na gyobb kö zös ség
szá má ra történõ hoz zá fér hetõvé tétele magá ban is ko moly
in for matikai feladat), de a mé rési adatok mennyi sége is
rend kí vüli növe ke dést mu tat, így a mé rési ada tok
ér tel mezése is egy re na gyobb és össze tettebb feladat,
szük sé ges sé téve a kí sérlet, az elmé let és az infor ma tika
egyre szo rosabb össze fonódását.

Nagyon fontos azt is hangsúlyozni, hogy a kémiai szem pont ból
releváns, szerteágazó, egyre összetettebb kísérleti tech ni kák és
az el mé let kéz a kéz ben zajló fejlõdése miatt a
szá mítás techni ka, az infor ma tika, az adatbázisok (és az
adat bá nyá szat) és az infor má ciós rend szerek felhasználása is
el ér ke zett a kémiába, ahogy a nagyada tok (big data) is. Míg a
XX. század elõtt a ké miai jel legû in formáció alapvetõen
egy szerû és egyszerûen repre zentál ható volt, ma napság ez már
messze nem igaz. Extrém pél da ként gon dol hatunk a csil lagos
eget pásztázó távcsövekre, az élet je lei és nyomai után kutatók
által generált elké pesz tõ mennyi ségû, alap ve tõen nyílt
hozzáférésû adathalmazra, mely a világegyetem ké mi ájáról
nyújt alapvetõ információt. Megállapíthatjuk, hogy egy re

gyorsuló ütem ben a kísérlet-elmélet-információ há rom szög
határozza meg a modern ké mia fejlõdésének irá nyát. Ez azzal
jár, hogy kü lönös hang súlyt kapnak a ké mián be lül azok a
területek, ahol ez a három összetevõ egy szerre van jelen és
egyszerre megha tározó. A fizika után a ké miába is elérkezett a
digitális kor, ennek megfe le lõen le het beszélni ma napság már
digi tá lis kémiáról.

A szinte bárhol hozzáférhetõ 4G (rövidesen 5G) kap cso lati
le hetõségek és az oktatási környezetben (is) a világ fej let tebb 
ré szén széleskörûen rendelkezésre álló Wi-Fi for ra dal mi
változást hoztak a kémiában. Nem csupán kívá na tos sá, de
meg lehetõsen egyszerûvé is vált a nagy adat hal ma zok
meg osz tása és kezelése, a kémiai információs rendszerek
ki ala kítása. A kémiai információs rend sze rek ben nem
csupán ada tokat lehet tárolni és kezelni (ilyen adat bázisra
példa a NIST (National Institute of Standards and
Technologies) ál tal a https://www.nist.gov/ hon lapon
ren delkezésre bo csátott ké miai adatok halmaza (pl.
Chemistry WebBook és Standard Reference Data)), de
meg felelõ szá mí tó gépes programok (me lyek vagy a szerver
vagy a fel használói oldalon futnak) is rendelkezésre állnak
az ada tok meg jele nítésére és keze lé sére. Nem csupán a
digi tális ké mia, de az aktív adat bá zisok ko rát is éljük.

Visszatérve a kvantumkémiára, a kutatás1 és a
kvantumké mia negyedik kor sza kában,2 ahol manapság
élünk, egyre el fo gadottabbá válik nem csak az elektronok
moz gásának egy re részletesebb vizs gálata, hanem a
mag moz gások egyre pon tosabb figye lem be vétele a kémiai
tör ténések vizsgála ta kor. A kvan tum kémia két fõ területét
(elektron- és mag moz gá sok) nagyban segítik, gyakran
fejlõdé sü ket meg is ha tá roz zák a leg újabb kísérleti technikák 
segít sé gé vel mér he tõ és értel mezendõ eredmények. Kísérleti 
ol dal ról az atto sze kun dumos lézertechnikák segítenek
bete kin tést nyerni a rend kívül gyors kémiai folyamatokba,
mint pél dául az elekt ron szer kezet idõbeli fejlõdése. A
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molekulák és a ké miai reak ciók lézerek segítségével történõ
kontrollja3 is egy re in kább meg valósíthatónak tûnik. Ami a
hõmérsékleti ská lát il le ti, különbözõ, de azonos elvi alapon
megérthetõ ké miai tör ténések lépnek fel a csil lag közi tér
alacsony, 10 K-es hõ mér sékletén, illetve a földi égé si
rendszerek mintegy 1500 K-es hõmérsékletén, vagy a ma gas
hõmérsékletû boly gók és alacsony hõmérsékletû csil lagok
légkörében. A leját szó dó folyamatok kísérleti vizs gálata
nem igazán le het séges (és ma napság már ki lehet je lenteni,
talán nem is kí vánatos) ezen a rend kívül széles (0 – 3000 K)
hõ mér sék leti skálán, hiszen a kísérleti (például anali tikai
célú spektroszkópiai) ered mé nyek elõállítása és tá rolása sem 
lehetséges az összes hõmér sék leten, ahol arra szük ség lehet.
Sokkal célszerûbb a kí sér let és elmélet közös alkal mazása,
kihasználva például azt az ál talánosan elõ for duló
sajátosságot, hogy a kísérletek pon tos, de korlátozott
in for mációt, míg a számítások kevésbé pon tos, de teljes
infor má ciót képesek szolgáltatni.

Meg lehet nevezni a kémiának néhány területét, ahol az
el mé let ma már több szempontból is a kísérleti kémia
egyen ran gú partnerének te kint hetõ. Ide tartozik a reakció-
kine tika, a moleku la spektroszkópia és a termokémia. Ezeken 
a te rületeken a digi tális kémia (a maga kísérlet-elmélet-
infor má ció paradigmájával) kiválóan mûködik, egyre
in kább meg va lósul a kísér let-elmélet-információ hármas
egymást köl csönösen se gítõ és megtermékenyítõ
kapcsolódása.

Jelen közleményben elõször két érde kes, az MTA-ELTE
Komp lex Kémiai Rendszerek Kuta tó cso port (KKRK) által
el ért alapkutatási ered mé ny rövid áttekintése kö vet kezik a
kí sérlet és az el mélet gyümölcsözõ kölcsön ha tá sának
de monst rálása cél já ból. Ezek a fejezetek az elér he tõ
szá mítási és kí sérleti lehe tõségeket hivatottak demonst rál ni,
bevallot tan csu pán a mo lekulaspektroszkópia terü le tén.
Majd olyan esz közök és információs rend szerek
át te kin tésére kerül sor, me lyek nemzetközi érdeklõdésre
érdemesek és de monstrál ják a digi tális kémia számos, a
KKRK által meg va lósított le he tõ sé gét. Az itt tárgyalt, ha zai
fejlesztésû ReSpecTh (Reaction Kinetics, Spectroscopy,
Thermo chem istry) infor má ciós rend szer a di gi tális kémiára
jel lemzõ kísérlet-el mé let-információ köl csön hatást hivatott
illusztrálni.
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2. Mikroszkópikus szuperfluiditás

A kísérleti technikák fejlõdésével egyre alacsonyabb
hõ mér sék letek (akár mikro- és nano-K) váltak elérhetõvé4 és 
ezen az alacsony hõmér sék leten lehetõvé vált új anyagi
tu laj donságok részletekbe me nõ vizsgálata.

Az egyik ilyen érdekes, új típusú, csupán 20 éve fel is mert5

anyagi tulajdonság a mik rosz kópikus szuperfluiditás
je len sége. A szuper flui di tás a bozon jellegû 4He izo tóp hoz
köthetõ, ez a klasszikus fo lyadék a Tl = 2.12 K-es át meneti
hõmérséklet alatt egé szen különleges mak rosz kópikus
tulaj don ságokat vesz fel (a fermion típusú 3He izo tóp
esetében az átmeneti hõ mér séklet sokkal ala cso nyabb,

mind össze 3×10-3 K). Ezen nem-klasszikus tu lajdonságok
kö zé tartozik az eltûnõ viszkozitás, az ellen állás nél küli
fo lyás, a szuperfluid folyadék azon tulajdonsága, hogy ki tud 
„mász ni” az edénybõl a gra vi táció ellenében, illet ve az ún.
szö kõ kút effektus. A szuperfluid héliumot szokás az anyag
ne gye dik aggregációs állapotának nevezni, a szilárd, a
fo lya dék és a gáz állapotok mellett. Az elmélet a

szuper flui di tást (és a szo rosan ide kapcsolódó Bose-

Einstein kon den zá tu mokat) makroszkópikusan globális
hullámfügg vé nyek kel azo nosítja, melyek kiterjednek a teljes 
rendszerre.

A vegyész számára ugyanakkor nagyon fontos és érdekes
kér dés, hogy mi az a legkisebb, mikroszkópikus anyagi
rend szer, ami már a makroszkópikusan megismert
szuper flui di tás hoz hasonló viselkedést mutat. Ez a kérdés
külö nö sen ak kor vált érdekessé, amikor a 4He nanocseppeket
mind na gyobb mértékben kezdték alkalmazni spektroszkó piai
mé ré sek ben, hiszen a 4He nanocsepp az ideálisnak te kint hetõ
spektroszkó piai mát rix.6 A vizsgálatok érdekes eredményre
ve zet tek: több li ne áris (így egyszerû színképpel rendelkezõ)
mo le kula ese tében, mint az OCS vagy az N2O, a rendkívül
tisz ta 4He csep pek ben mért infravörös (IR) színkép egészen
ha sonlóan né zett ki, mint a lineáris molekulák gázfázisú
szín képe: a folya dé kokban mért színké pekre egyáltalán nem
jellemzõ éles csú csokat mértek, a for gási sávok könnyen
azonosíthatóak vol tak. A nem szuperfluid 3He-ban végzett
mérések nem ered ményeztek hason ló an keskeny vona la kat. A
kísérleti ész le lések magyaráza ta a mikroszkópikus
szuperfluiditás je len sége: egy kisebb He-szol va tált mag belsõ
moz gása füg get lenné válik a mátrixtól.

A H és a He a világegyetemben leggyakrabban elõforduló
két elem, vegyületeiknek különleges szerep kellett hogy
jus son a világegyetem és a kémiai elemek keletkezésének
korai szakaszában. En nek megfelelõen minimum
asztronómiai szempontból ér de kes minden vegyületük
tanul mányo zása, még ha földi kö rül mé nyek között
szintetikus elõ állí tásuk nem is annyira egy sze rû. A talán
legegyszerûbb stabil HHe vegyületek ak kor kép zõdnek, ha a
protont He-mal szolvatáljuk. Érdekes ta nul sá ga vonatkozó
számí tá sainknak és méréseinknek,7 hogy mennyire sta bil a
lineáris HHe+ és a HHe2

+ mo lekula, me lye ket rend kívül
rö vid (1 Å-nél rövidebb) HHe tá volság jel le mez.
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Még a nagyobb HHen
+ komplexek is csupán kevés elektront

tar tal maz nak, így ala csony n értékekre rendkívül magas
szin tû elekt ronszerkezet számí tá sokat is el lehet végezni.
Szin tetikus és mé rési szem pontból is könnyebben
kezel he tõk a kisebb komp lexek, bár a mikroszkópikus
szuper flui ditás kísérleti bizonyításához a HHen

+ komp lexek
esetében a na gyobb, kö zel 20 He atomot tar talmazó
komplexek spekt rosz kó piai vizs gálata lenne kí vánatos.7

Különleges stabilitással rendelkezik a He evaporációja
szem pontjából a HHe6

+ komplex, melynek egyensúlyi
szer ke zete az 1. ábrán látható. Jól látható, hogy az elsõ
He-szol va tációs szféra a legnagyobb pozitív parciális töltéssel
ren del ke zõ proton körül alakul ki. Amint a 2. ábrán lát ható,
to váb bi két szolvatációs szféra kialakítására is van le he tõ ség:
ezek a HHe2

+ „mag” két pozitív töltésû He atomja kö rül
ala kul nak ki. Míg a központi szféra preferáltan öt He ato mot, a
kül sõ szfé rák négy He atomot tartalmaznak. A kvan tum ké miai
szá mí tásokkal tá mo ga tott pre disszo ciá ciós IR spekt rosz kó piai
mé ré sek, melyek egy 22-pólusú ion csap dát és sza bad-elekt ron
lé zert (FEL) al kal maz nak,7 re mél he tõ en már a kö zel jö võben

bi zo nyíthatják a HHen
+ (n³18) komp lexek mik rosz kópikus

szuper fluidi tását. A ki sebb komp lexek szín képének vizs gá lata
pedig nem csupán aszt ro nó miai szem pont ból fontos, ha nem
hozzá já rul a kvázi szer ke ze tû mole ku lák8 dinamikai vi sel kedé -
sé nek pontosabb megértéséhez is.

3. Alagúthatás

Bár sokan csupán nem releváns érdekességként tekintenek
az ala gúthatásra, ma már bizonyított, hogy az alagúthatás
alap vetõ fontosságú kémiai jelenség. Az ala gút ha tás akár a
kü lön bözõ reak ció utak preferenciáját is meghatározza,9 így
kü lö nösen ala csony hõmérsékleten figye lem be vétele
min den kép pen in dokolt a reakciómechanizmusok
vizsgálatakor, illetve az ala gúthatás (pél dául proton
ván dor lás formájában) az élõ szer vezetben le játszódó
reak ciók kap csán is elõ fordul.

A legtöbb vegyész az alagúthatással az ammónia inverziós
moz gása kapcsán találkozik, ahol az ammónia molekula
szín képeiben található fel hasa dá sokat magyarázza. A
KKRK-ban folyó kutatások során az ammónia mo le kula
ér de kes példáját szolgáltatta az ala gút hatás kont roll jának,
me lyet akár a belsõ mozgások gerjesztésével,10 akár külsõ
lé zer tér rel3 el lehet érni. A végzett vizsgálatok erõ sen
építettek mind az elérhetõ el méleti, mind a kísérleti, mind az
infor ma tikai ada tokra és esz közökre.

Az alagúthatás jelenségét részletekbe menõen vizsgáltuk a
vi nil gyök és egyes deuterált származékai ese tében is.11

Va ri ációs jellegû, a rendszer permutációs-inverziós
szimmet ri á ját is figyelembe vevõ magmozgás szá mí tásokat
al kal mazó vizs gálataink egyik érdekes ered mé nye, hogy a 3.
áb rán lát ha tó, a szokásoknak megfelelõen fel vett
egy-di men ziós po ten ciális energia görbe nem tükrözi hûen a
gyö köt jellemzõ mag mozgásokat. Bár a „magányos” H a
vinil gyök egyik „vé gén” található, a szá mí tott és mért
ered mé nyeket csak úgy lehet megérteni, ha egy szerre

vesszük fi gye lembe a CaH és a CbH2 hajlítási moz gá sokat.
Az ala gút hatás „ki- és be kap csolásának” egy érdekes
lehetõ sé gére vi lá gítottunk rá, ugyan csak a vinil gyök
esetében.11 Amennyiben a vinil gyök CH2 csoportjában egy
H ® D he lyet tesítést haj tunk végre, úgy a leg alsó rezgési
ál la potok ra az alagúthatás leállítható, vi szont az ismételten
fellép a kis sé magasabban gerjesztett ál la potokra. Ez az
alagúthatás kap csolás (tunnel ing switching) jelensége, mely
már kí sér letileg is megfigye lés re került.12 

4. A ReSpecTh információs rendszer

A KKRK saját kutatási eredményeinek tárolására, az
ered mé nyekhez történõ általános hozzá férés biztosítása
céljából fej lesztette ki a ReSpecTh (Reaction Kinetics,
Spectroscopy, Thermochemistry) információs rend szert,
mely a http://ReSpecTh.hu/ oldalon érhetõ el.

A reakciókinetikai, spektroszkópiai és termokémiai
adatbá zi sokban elhelyezett adatokat eredeti tudományos
köz le mé nyek ben adtuk meg. Továbbra is ez tûnik a
kívánatos gya kor lat nak, hiszen máshogy kell kezelni az
adatokat a tu do má nyos köz leményekben, illetve az
adatbázisokban. Ugyan ak kor az adat bázisban lévõ, önálló
ver zió számmal ren del ke zõ adatok köz zététele is fontos a
tudo má nyos és mérnöki kö zös ség számára, mert így
könnyen meg valósítható az adatok fo lyamatos, aktív
ja vítása.

4.1. Reakciókinetika

A reakciókinetikában meghatározó fontosságú a sebességi
együtt hatók minél szélesebb hõmérsékleti tarto má nyon
meg va lósuló ismerete. A kívánatos hõmérsékleti tartomány
kezd egyre inkább kito lód ni, például az asztronó miá val és az
égési rendszerekkel fog lal ko zók egyre szélesebb
hõ mér séklet, nyomás és össze tétel tar to mány ban képesek
mé réseket végezni, melyek ér telme zé sé hez elkerülhetetlenül 
szük ségesek kinetikai adatok is. Több fon tos
reak ció rendszer esetében13,14 tartal maz za a ReSpecTh
adat bázis a mért kísérleti ada tokat, vala mint a be lõ lük
szár maz tatható, leg jobbnak te kin tett hõ mér sék letfüggõ
ki ne tikai együtthatókat.
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4.2. Spektroszkópia

A spektroszkópiai hálózatok elméletének kidolgozása15,16

el ve zetett a MARVEL (Measured Active Rotational-
Vibr ational Energy Levels)17-19 eljárás kidolgozásához. A
mint egy 10 éve kifejlesztett MARVEL eljárás már több mint
20 mo le kula esetében eredményezte a nagyfelbontású
spekt rosz kópiai mérések eredményeinek kiértékelését,
vali dá lá sát, s a megbízható kísérleti adatokból a
forgási-rez gési-elekt ro ni kus (rovibronikus) energiaszintek
megha tá ro zá sát. Új és érdekes fejlemény a MARVEL
eljárással kap cso lat ban, hogy azt közép isko lások
tudományos kutatásba tör ténõ be vonására is fel le he tett
használni Nagy-Bri tan niában (az ORBYTS program
keretében), Ausztráliában és Magyarországon is.20

A digitális kémiai korszakot, annak kihívásait és
eredmé nyeit talán legjobban a MARVEL információs
rendszer kap csán lehet il luszt rálni. A MARVEL
adatbázisban szerepel min den, az iro da lomban egy adott
molekulára közölt rezgési-for gási-elekt ro nikus átmenet, így
az adatbázis adott ver ziója rep rezentálja a kísérletileg
elérhetõ információt (ez mintegy negyed millió át menetet
jelent a H2

16O molekula ese tén, mely több mint 100 forrásból 
került összegyûjtésre). A MARVEL eljáráson ala puló, C++
nyelven íródott MARVEL prog ram17-19 alkal ma zásakor sor
kerül a kísérleti ered mények, az asszignált ro vib ronikus
átmenetek vali dá lására, majd a va lidált átme ne tek bõl a
kísérleti információ kom pakt rep re zen tálására sok kal
alkalmasabb rovibronikus ener giaszintek meg hatá ro zá sá ra a
súlyozott legkisebb négy zetek mód szere segít sé gével. Az
így ka pott empirikus ener gia szintek bizonyta lan sá ga (mely
akár 10-8 – 10-9 cm-1 is lehet) jól tükrözi a kísérleti
adatokban meg lévõ bizonytalan sá gokat, ezzel se gít ve mind
a további mé réseket végzõ spekt roszkópusok, mind az
ener gia szinteket és az átme nete ket modellezési fela datok
meg oldá sára alkalmazó kutatók és mér nökök mun káját. 

4.3. Termokémia

Háromatomos félmerev molekulák esetén, mint például a H2
16O, 

a kötött rezgési-forgási álla potok száma az elsõ disszo ciációs
határig nagyságrendileg egy millió21 (három mil lió a D2O
molekulákra22), nagyobb molekuláknál érte lem sze rûen jó val
nagyobb. Kísérleti úton ezen energia szin tek közül mint egy 20
ezret sikerült megismerni az elmúlt 100 év több mint 100
publikációja segítségével.23 Az egy mil lió energia szint akár több
milliárd rezgési-forgási át me ne tet ha tároz meg (a mérési
módszerre jellemzõ kiválasztási sza bá lyok és a mag spin
sta tisztika segíti az elméleti számításokat), ehhez az elméleti
szám hoz kell vi szo nyítani az eddig megmért mintegy ne gyed
millió át me netet. Világos, hogy a modern adat bázi sok ban ez a
ha tal mas adat mennyiség elhelyezhetõ, de az ada tok
hasz nálatához min den képpen szükséges a kí sérlet-el mé let-
in formatika kapcso lat rendszer optimális ke zelése.

Ha rendelkezésre áll valamely molekula esetében az összes
ro vib ronikus energiaszint (az elmélet az összes
energia szin tet szolgáltatja, többnyire nem túl pontosan, míg
kísér le tileg csu pán az energiaszintek egy részét sikerülhet
meghatározni, de azok nagyságrendekkel pontosabban
érhetõk el), akkor meg lehet határozni az ideális gáznak
tekintett molekula ese té ben az állapotösszeget (partíciós

függvényt) a direkt összeg zés módszerével. Az
állapot összegbõl jól ismert kép le tek segítségével pedig ki
lehet számítani az összes termo ké miai függ vényt.

Az IAPWS (International Association for the Properties of
Water and Steam) a közelmúltban új állapotegyenletek
meg ha tározása mellett döntött a „normál” és a nehézvízre.
Az IAPWS felkérése alapján hibrid energiakészletet
hatá roz tunk meg a H2

16O, D2
16O, D2

17O és D2
18O

molekulákra. A meg oldás lényege, hogy amennyiben nem
áll rendel ke zésre kí sér le ti (empirikus) ener giaszint a
MARVEL analí zisek ered mé nye ként, úgy variációs alapú
magmozgás szá mí tás sal, nagy pon tos ságú potenciális
energia hiper felü letek segít sé gével szá mí tott energia-
szintekkel egé szítjük ki az ada to kat, majd a di rekt összegzés
mód szere segítségével állapot össze geket és ter mo kémiai
függ vényeket számítunk 1 K-es fel bontás mellett 0 – 6000 K
között.21,22

A ReSpecTh információs rendszer termokémiai fejezete
tar tal mazza mindezen állapotösszegeket (továbbá más, a
KKRK keretein belül meghatározott állapotösszegeket is),
il let ve a Burcat ál tal a molekulák és gyökök egy rendkívül
nagy csoportjára meg ha tározott képzõdési entalpiákat,
me lyek az eredeti oldal tükrözéseként állnak elõ.

5. MARVEL és HITRAN

A digitális kémia korszakát meghatározó spektroszkópiai
adat bázisok közül a világon a legfon to sabb nak a HITRAN
(High-Resolution Transmission Molecular Absorption
Data base, https://hitran.org) te kint he tõ, mely a légkörök ra diatív
transz fer folyamatai szem pont já ból legfontosabb 48 mo le ku lára
(és izotopológjaikra) tartalmaz rendkívül nagy mennyi ségû
spekt rosz kópiai adatot. Ezt az adatbázist hasz nál ják a legtöbb
mérnöki és tudományos modellezési kód ban, ahol ún.
line-by-line spekt roszkópiai adatra van szük ség.

A MARVEL eljárás során a 9 víz izo to po lógra validált
rez gési-forgási ener giaszint és át menet információ már a
HITRAN 2016 adat bá zis24 részét ké pezi (a víz az 1-es számú 
mo lekula). Valószínûsíthetõ, hogy a HITRAN információs
rendszer  kö vet kezõ kia dá sá ban még nagyobb szám mal
fog nak sze re pel ni olyan mole kulák és rovibronikus
spekt rosz kó piai ada tok, me lyek meg ha tározásában döntõ
szerep ju tott a MARVEL el já rásnak.

6. Összefoglalás

A digitális kémia korszakában a kísérlet-elmélet-információ
hár mas már közel azonos súllyal szerepel a vegyészek
min den na pi feladatainak végrehajtása során. A digitális kémia 
jelenti például kémiai kutatási jegyzõkönyvek és ké mi ai
mé rési eredmények digitalizálását és kereshetõ meg osz tását,
ké miai információs rendszerek létrehozását és adat bá zisok
hasz nálatát, a kémiai modellezés egyre ko mo lyabb el méletek
és egyre pontosabb mérési adatok felhasz ná lá sával tör ténõ
vég rehajtását. Jelenti továbbá, hogy a kémiai felada tok
vég re haj tásakor a kémiai kutatásokat amúgy is jel lemzõ
csa pat munka so rán a kísérlettel, az elmélettel és a
model le zés sel, il letve az in for mációtechnológiával foglalkozó 
kollé gák meg osztják egy mással kísérleti és elméleti
ered ménye iket, azo kat az egymást a legtökéletesebben
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kiegészítõ módon hasz nál ják fel, azokat lehe tõség szerint
adatbázisokba rendezik, alkal maz va az in formációtechnológia
(pél dá ul az ak tív adat bá zi sok elmé letének) legújabb
eredményeit. A digitális ké mia azt is jelenti, hogy nem elég szünk
meg a kísérleti ered mé nyek elõ állí tásával, ha nem ezen
túl menõen erõ feszí té seket teszünk az ered mé nyek
mo del le zésére, valamint a meg szerzett és megértett ered mények
kö zös ségi meg osz tására. Ezek a köve tel mé nyek új kihívások elé
állít ják mind a kí sérleti, mind az elmé leti kémikusokat. 
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Quantum mechanics is the only general theory modern
chemistry possesses. During the last few decades the more than
90 years old field of quantum chemistry, defined as the
application of quantum mechanics to chemistry, exhibited
tremendous progress and vitality, which may not have been
anticipated by some. Due to these developments, one can
employ sophisticated fourth-age quantum chemical
computations, admittedly still with varying degree of success,
in more and more fields of natural sciences when confronted
with practical as well as theoretical issues. One of the keys to
the success of the application of quantum chemistry to everyday 
chemical and chemical engineering problems and challenges is
the considerable development of the toolbox of quantum
chemistry, involving new methods and algorithms. Not too
surprisingly to the people of the 21st century, the other
important ingredient is the enormous extension of the
computers and computational resources available to
practitioners of chemistry, often considered to be exponential.

As a result, computers and computations gain a larger and
larger role in natural sciences, in particular in chemistry.
“Everyday” chemists generate, both during their
experimental and theoretical studies, more and more data,
i.e., information. In the simplest case this information is as
elementary as a lab report (though their digitalization and
sharing among smaller and larger communities is a
substantial challenge). The amount of measured data
generated and employed by chemists also show tremendous
expansion. Interpretation of these data is becoming
increasingly complex, requiring the interplay of experiment,
theory, and informatics.

It is important to emphasize that not only the experimental
and the quantum chemical techniques became more and
more sophisticated but their complexity also started to
require the deployment of databases, data mining techniques, 
and information systems in chemistry. Big data also arrived
to many fields of chemistry. As an extreme example, we can
think of the many telescopes searching the starry sky
generating an enormous amount of open access
spectroscopic data about the chemistry of the universe on a
daily basis. As a result, it is more and more true that the
experiment-theory-information triangle determines the
direction of the development of modern chemistry. This also
means that fields within chemistry which employ and exhibit 
all three vertices of this triangle play an increasingly
important role. After physics, chemistry is the next field
where the digital age arrived, and thus it makes more and
more sense to speak about digital chemistry.

As recent successes of forth-age quantum chemistry, the
paper provides two examples. One is the study of
microscopic superfluidity in HHen

+ systems. When a proton
is solvated by He atoms, the core is the HHe2

+ entity,
showing considerable stability and a linear equilibrium
structure in the unsolvated case (see Fig. 1 and 2). Based on
quantum chemical computations, it is conjectured that after
about n = 18, the HHen

+ systems may show microscopic
superfluidity. It is planned that the technique of
predissociation infrared spectroscopy, employing a 22-pole

ion trap and a free electron laser, will be used to investigate
members of the HHen

+ family to understand their dynamical
behavior. These investigations are highly interesting as for
small n the HHen

+ systems may show quasistructural
behavior, while for larger n they may show signs of
microscopic superfluidity.

Tunneling is another quantum phenomenon which is of
considerable interest to chemists. For certain systems,
especially at low temperature, it may happen that it is
tunneling that controls reactivity. It is also interesting how
one can control tunneling, either via internal motions or
using external laser fields. The tunneling behavior of the
lone H determines the observable spectrum of the vinyl
(CH2=CH) radical (Fig. 3). Tunneling can also be controlled
by isotopic substitution, as shown on the example of the
CHD=CH radical, exhibiting tunneling switching behavior.

Extensive fourth-age quantum chemical computations,
similar to those employed for the study of microscopic
superfluidity and tunneling, could result in an enormous
amount of spectroscopic data, which can be arranged in
chemical information systems. The ReSpecTh information
system, available at http://respecth.hu, contains databases,
developed by members of the MTA-ELTE Complex
Chemical Systems Research Group, in the fields of reaction
kinetics, spectroscopy, and thermochemistry. 

The MARVEL (Measured Active Rotational-Vibrational
Energy Levels) technique, based on the theory of spectroscopic
networks, has been used to generate the spectroscopic data
entries present in ReSpecTh. These data and their generation and
utilization illustrate perhaps best the era of digital chemistry. Let
us take the H2

16O molecule as our example. As to experiments,
the number of measured high-resolution rovibrational transitions
is close to 250 000, scattered in more than 100 publications.
Based on a weighted linear least-squares refinement, one can
deduce about 18 000 empirical rovibrational energy levels from
these transitions. As to theory, one can generate about one
million bound rovibrational states for H2

16O and about one
billion rovibrational transitions. Clearly, high-resolution
spectroscopic experiments provide high accuracy but the
information they provide is highly incomplete, while fourth-age
quantum chemistry provides much less accurate information but
completeness. Putting all the complementary experimental and
theoretical data into information systems is the only meaningful
way forward. Note that these MARVEL data are now part of
HITRAN (High-Resolution Transmission Molecular Absorption 
Data base, https://hitran.org), the canonical spectroscopic
information system used by scientists and engineers in modeling
efforts requiring line-by-line spectroscopic information.

In summary, in the era of digital chemistry members of the
experiment-theory-information triad play a nearly equal role in
the everyday life of a chemist. Digital chemistry may mean
simply the generation, digitalization, and sharing and searching
of lab reports but it also means the complex task of the
generation of chemical databases and information systems.
Seemingly, digital chemistry provides a great number of new
challenges for experimental as well as theoretical chemists, and
may lead to the birth of digital chemists.
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