Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem
Szamitogépes szimulaciok fejlesztése
valosaghu virtualis kémiai kisérletek felé

Molekularis folyamatok atomi szintl megértését, és akar meghatarozott tulajdonsagokkal rendelkezd
Uj anyagok tervezését is segiti a BME VBK kutatdjanak modellez6 programja.

»Szamos kutatd végez az MTA Akadémiai Ifjusagi Dij elismerésre mélto, értékes
tudomdanyos munkat Magyarorszagon, emiatt nagy megtiszteltetésnek tartom, hogy ebbe
a kozosségbe kerlltem. A sok kivald kolléga eredményei kdzt nagyon nehéz kilonbséget
tenni, ezért nem is szamitottam a dijra, @m nagyon 6rilok az elismeréssel kapott
Uzenetnek, miszerint érdemes és hasznos ebben az irdnyban tovabb kutatni” -
fogalmazott Nagy Péter, a BME Vegyészmérndki és Biomérnoki Kar (BME VBK) Fizikai
Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék tudomanyos fémunkatarsa, akinek kutatasi
torekvéseit a kézelmultban tobb felhivason dijaztak.

Egyebek mellett elnyerte az MTA Akadémiai Ifjusagi Dijat is. (Palyamunkdjanak cime: ,Osszetett
molekularis folyamatok modellezése sajat fejlesztésd, kimagasld pontossagu és hatékonysagu
elméleti kémiai médszerekkel”.)

A dijazott mUlegyetemi kutaté mar altalanos iskolas koratdl fogékony volt a real targyakra, érdekelte a
kémia, a fizikai és a matematika, amelyekbdl tandrai tdmogatdsaval szdmos tanulmanyi versenyen
sikerrel szerepelt. Az érettségit kovetéen az ELTE-n tanult tovabb, ahol az elméleti kémia terlletén
folytatott kutatémunkat, ebben Szabados Agnes és Surjan Péter mentorai segitették. A doktori
fokozat megszerzése utan 2015-ban a Mlegyetemen folytatta tudomanyos munkajat: az an. MRCC
nevl kvantumkémiai programcsomagot fejlesztd csoporthoz csatlakozott. A kutatdcsoportot alapito
Kallay Mihdly (tanszékvezetd egyetemi tanar, Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszék, BME VBK)
szakmailag tdmogatta a fiatal kutatét a posztdoktori évek alatt, kutatasi egyittmikdodéseik ma is
tartanak. Egy évvel ezel6tt k6zos publikacidjuk a Mlegyetem és a Pro Progressio Alapitvany palyazati
felhivasan elnyerte a ,,A BME legkivaldbb tudomanyos kdzleménye 2021” cimet. (Az eredményrél a
bme.hu egy korabbi irasaban tuddsitott - szerk.)

Nagy Péter az utdbbi években elméleti és szamitasos kémiai mddszerek pontossaganak és
felhasznalhatdsaganak fejlesztésével és e metddusok kémiai alkalmazasaival foglalkozott. A bme.hu-
nak adott interjuban kifejtette, hogy a szakterlletén hasznalt szimulaciés programok mara a
molekuldris folyamatok atomi szintl megértésének egyik alapvetd eszk6zévé valtak, ugyanis a
kisérleti adatok tovabbi szamitdsos modellezéssel kiegészithetdk, értelmezheték vagy akar részben ki
is valthatok. Azonban a kémiai folyamatok nagy részét valésaghten leird, szinte
megkérddjelezhetetlen bizalmat élvezd ,gold standard” kvantumkémiai modell hagyomanyos
megkdzelitésekkel csupan 20-25 atomos (pl. egy aminosav méretl) molekuldkra alkalmazhaté.
~Kutatasaink soran e megbizhaté pontossagu modell alkalmazhatdsagat kiterjesztettilk a modern
kémiai kérdésekben relevans, nagy méretd, akar 100-1000 atomos vegydletek vizsgalatara. Az ehhez
szikséges szamitasi igényt a jelenlegi vildagrekord méretl szimulaciénkban formalisan tiz
nagysagrenddel sikerilt csokkenteni. A kutatétarsakkal kifejlesztett médszeriink eddig minden
fuggetlen 6sszehasonlitas alapjan jelentdsen pontosabb és hatékonyabb a legismertebb
kvantumkémiai programcsomagokat fejlesztd konkurensek eredményeinél is” - foglalta 6ssze
tudomanyos tevékenységének jelentéségét Nagy Péter. Emiatt a dijazott szakember és kutatétarsai
nyilt hozzaférésl programjait az utébbi néhany évben mar tébb tucat tudomanyos kézleményben is
hasznositotta a nemzetk6zi akadémiai k6z6sség.
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Az Akadémiai Ifjusagi Dijjal kitliintetett kutatd és csoportja egyszerre szisztematikusan pontosithato,
hibabecsléssel ellathatd, am mégis kivitelezhetd szamitasi idével rendelkezd kvantumkémiai
modelleket fejleszt. Ezen mddszerek képesek kémiai folyamatok nagy pontossagu szimulacidjara,
atomi szintl megértésére, és ez alapjan hosszabb tavon, akar azok tudas alapu fejlesztésére is. A
fizikai elveken alapulé szamitdgépes modellezés soran gyakorlatilag egy virtualis laboratériumban, az
atommagok és elektronok dsszetett kdlcsdnhatasaibdl kiindulva hataroznak meg olyan molekularis
tulajdonsdgokat, amelyek nagy pontossaggal csak bonyolult kisérletekkel érhetdk el. A jelenlegi
modellek fejlesztésének maig megoldatlan dilemmaja, hogy egy ilyen virtualis kisérlet egyszerre
legyen kell6en valésaghl, am még elérhetd szamitdsi igényU. Ezért tarsaival nyilt hozzaférésu,
rutinszer(ien alkalmazhat6 és kivételes prediktiv ereji modelleket és szamitdgépes programokat
fejlesztenek az akadémiai k6z0sség szamara. Ehhez 6sszehangoltan épitenek a kvantumfizika
egyenleteire, ezek fizikai alapu kozelitéseire, valamint a numerikus matematika, az adattudomany, a
nagy teljesitmény( szamitdstechnika, és a modern algoritmustervezés eszkdzeire, illetve a kémiai
kérdések modellezésében felhalmozott tapasztalataikra.

Grant palyazatat is, mellyel 5 éven keresztiil 6sszesen 1,2 millid eurdval tamogatjak Nagy Péter és
kutatdécsoportjanak kémiai anyagok és folyamatok nagy pontossagu modellezésére, és ez alapjan
azok tudas alapu fejlesztésére is alkalmazhatd, Uj kvantumkémiai szamitasi eljarasok kidolgozasat
célzo kutatasi tervét. A palyazati siker jelentéségét mutatja, hogy a szinte minden elképzelhet6
tudomanyteriletrdl jelentkez6k kozil 2022-ben Nagy Péter volt az egyetlen nyertes magyarorszagi
ERC Starting Grant palyazod, és ezzel Eurépa 30 legjobb kémia kategdridban induld fiatal kutatéja kozé
kerllt. Mllegyetemi szakemberek utoljara 2010-ben nyertek Starting Grantet.

,E projekt kivételes lehetdséget ad arra, hogy az eddigi szimulaciés moédszereink
pontossagat, hatékonysagat és funkcidit jelentdsen kibdvitve joval valdsaghlibben
modellezhesslink jelenleg elérhetetleniil 6sszetett (bio)kémiai és anyagtudomanyi
jelenségeket. Célunk részben az, hogy a sajat kutatasi projektjeinkhez, és a mar kozel
ezres nagysagrendU felhaszndléi kozosséglink szamara is minél hasznosabb modelleket
és programokat fejlessziink, majd alkalmazzunk kémiai kérdések megoldasara. Jelenleg
éppen a sokszind kutatdi csapatunk bdvitésénél jarunk, hiszen vegyész(mérnok), fizikus,
informatikus és még villamosmérndk hattérrel is dolgoznak nalunk kollégak” - arulta el a
legfrissebb hireket Nagy Péter, majd felhivta a figyelmet, hogy a Molekularis Kvantum
Szimulaciék Kutatécsoport (Molecular Quantum Simulation Research Group) munkajahoz
a téma irant érdekl6d6 BSc-s, MSc-s és PhD-hallgaték, posztdoktori kutatdk, illetve TDK-
hoz témat keresdk is csatlakozhatnak.

~Kutatoként szeretnénk hasznosan hozzajarulni a manapsag egyre 6sszetettebb, akar
tudomanyterileteken atnyuld, sokunkat érinté problémak megoldasahoz. Mivel ezek
jelentds része az egyén vagy akar egy kutatécsoport szdmara egyediil megfoghatatlan
bonyolultsagu, sziikség van minél tébb kutatdra, mérndkre, és a legkllonfélébb
szakteruletek mdvelGire, akik egylttes erével képesek lehetnek az elérelépésre. Emiatt az
akadémiai palyanak nemcsak a szépségét, hanem a hasznossagat és sziikségességét is
szeretnénk megmutatni” -zarta gondolatait a bme.hu-nak adott interjuban Nagy Péter.
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Rekord méretl kémiai pontossagu szamitas egy lipid transzfer
fehérje 1023 atomos modelljére.
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