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0SSZEFOGLALAS

Tanulmanyunkban rdmutatunk arra, hogy az elmult évtizedekben az elméleti kémia, ezen belil
az un. kvantumkémia teriiletén az ELTE Kémiai Intézetében kialakult egy nemzetkdzi szinten
kiemelkedé szinvonall tudascentrum, iskolateremt6 kozpont, egyfajta ,center of excellence”.
Nemzetkdzi ismertsége és elismertsége ellenére a hazai akadémiai korokben kevés sz6 esik er-
rél, az intézet értékei még az egyetemen belil sem kdzismertek. Rovid torténeti 6sszefoglald
utén ismertetjik a tudascentrum létrejottének tudoménypolitikai hatterét és jelenlegi személyi
alloményat. Megadjuk a centrumban aktivan miikodé oktatok fébb tudomanymetriai paramé-
tereit, és felsoroljuk sikeres tanitvanyaikat.

ABSTRACT

In our study we point out that in the last decades the Institute of Chemistry of E6tvds Lorand
University has become an internationally outstanding knowledge centre, a school of quantum
chemistry, a kind of "centre of excellence” in the field of theoretical chemistry, including
quantum chemistry. In spite of its international recognition and reputation, little is said about
it in Hungarian academic circles, and the values of the Institute are not well known even within
the university. After a brief historical overview, we describe the science policy background of
its creation and present the current faculty of the Knowledge Centre. We provide the main
scientometric parameters of the professors who are actively working in the Centre and we list
their most successful students.
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MI A KVANTUMKEMIA?

A kvantumkémia a quantum chemistry szakkifejezés magyar forditasa, a legta-
gabb értelemben a fizika kvantumelméletének kémiai vonatkozasait gytjti egyet-
len szoosszetételbe. Igen érdekes dologrol van szo: két, targyaban, modszereiben
¢és szemléletében eredetileg nagyon is kiilonboz6 tudomanyag: a fizika és a kémia
Osszefonodasarol. Az elméleti fizika fejlédése a 20. szazad elejére jutott el oda,
hogy egyaltalan szdba johetett a hagyomanyos, makroszkopikus targyak és je-
lenségek (vO. mechanika, csillagaszat) mellett a mikrovildg (atomok, molekulak)
megertése és leirasa — megnyitva ezzel az utat a kémiai torténések leirdsahoz is.

Roviden, a kvantumkémia a molekularis anyag kvantumelmélete. Hatartertilet-
ként, az elméleti szilardtest-fizikaval 6sszefonddva pedig tartalmazza a polimerek
¢s kristalyok leirasat is. Az anyagok tulajdonsagai a kvantumkémia segitségével
szdmszerlsithetok és szamithatok. A kvantumfizika elvein til alkalmazza a sza-
mitdstudomany modszereit is. Alkalmas mind a mérheté mennyiségek elvi tton
torténd szamitasara, mind bonyolult, absztrakt fogalmak kvantitativ leirasara is.
Sét, kvantumkémiai szamitasok segitségével olyan kémiai adatok is megkapha-
tok, amelyek kisérleti uton nem vagy csak nagy nehézségek aran férheték hozza.

Fontos hangstlyozni, hogy a kvantumkémia nem lezart teriilet: szamos megol-
dasra var6 tudomanyos problémaval all szemben. Ahogy a molekularis tudoma-
nyok mind a mai napig fejlddésben vannak, gy fejlédik az ezek elméleti, kvanti-
tativ hatterét ado molekularis kvantumelmélet is.

TORTENETI ATTEKINTES: A GYOKEREK

A kémia hagyomanyosan gyakorlati, kisérleti tudomany. Miivel6i els6sorban nem
irdasztal mellett, hanem laboratoriumokban dolgozva vizsgaltdk az anyagot, ¢és
allitottak eld uj vegyiileteket. Az a valtozas, amely a fizikdban a 19. szazad végé-
re megtortént, hogy két egyenrangt tudomanyrol, a kisérleti, illetve az elméleti
fizikarol is szo lehet, a kémiat akkor még elkeriilte.

A 20. szazad elején kidolgozott, paradigmavaltd kvantummechanika az elméle-
ti fizika igazi diadala volt: magyarazatot adott az atomok létezésének misztériu-
mara, €s pontosan leirta szamos mikroszkopikus rendszer tulajdonsagait. Ez a
siker eleinte nem volt atiit6 erejli a kémia szempontjabol: még az atomok korében
is szinte kizarolag egyetlen elektronbdl allo rendszerekre alkalmaztak. A kutatok
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kezdetben nem is voltak biztosak abban, hogy a kémiaban tipikus, tobbelektronos
rendszerekre érvényes-e a kvantummechanika. fgy volt ez egészen addig, amig
1927-ben Walter Heitler és Fritz London egy kvantummechanikai modellt alkal-
mazva meg nem magyarazta a hidrogénmolekula 1étezését, a tudomanytorténet-
ben el6szor irva le ezzel a kémiai kotés Iétrejottét. Szintén 1927-ben Max Born
¢s Robert Oppenheimer szétvalasztotta a molekuldkon beliili elektronok gyors
mozgasat az atommagok lassabb rezgéseitdl és a molekulak egészének forgasai-
tol. Ettol a datumtol szamitjak a kvantumkémia sziiletését.

Bar Paul Dirac, a kés6bb Nobel-dijat kapott fizikus mar 1929-ben kijelentette,
hogy a kvantummechanika képes a kémiai torténések magyarazatara, a kémi-
kusok ezt sokaig tillzasnak tartottak.! Ennek oka az volt, hogy a 20. szazad els6
felében elméleti szamitasokat — azok bonyolultsaga miatt — kémiai szempontbol
igazan érdekes rendszerekre nem lehetett végezni. Torténtek ugyan fontos kva-
litativ eloérelépések bizonyos kémiai fogalmak kvantumfizikai értelmezésének
iranyaban — koziiliik itt a sik szerkezetli molekulakat kozelitéleg leird Hiickel-
elméletet, Linus Pauling munkassagat (hibridizacio) vagy a molekuladkon beliili
atomok Mulliken-féle toltésének formulajat emlitjiikk. Bar ezek bizonyos szemlé-
letbeli valtozast elérevetitettek, a kémikusok zome akkor még nem foglalkozott
kvantumkémiaval, és az egyetemeken nem is tanitottak azt vegyészhallgatoknak.

Az 1960-as években Torok Ferenc, az E6tvos Lorand Tudoményegyetem Ter-
mészettudomanyi Kar (ELTE TTK) Altalanos- és Szervetlen Kémiai Tanszékén
dolgozo spektroszkopus vegyész felismerte az addigra foleg fizikusok altal kidol-
gozott kvantumkémiai elméletek oriasi kémiai jelentoségét, illetve ezek lehetsé-
ges alkalmazhatdsagat. Tisztaban volt azzal is, hogy ha valaki vegyészként ilyes-
mivel szeretne foglalkozni, akkor nagyon sok ujat kell megtanulnia, olyasmiket,
amik az akkori vegyészképzésbol vilagszerte hianyoztak: a Hilbert-terek mate-
matikajat €s a kvantummechanikat. Torok Ferenc maga is nekilatott, és felnott-
ként végezte el a matematikus szakot. Komoly tekintélye révén elérte, hogy 1972-
ben (Magyarorszagon el6szor) az ELTE vegyészképzésében kotelezo targyként
megjelent egy ,,Elméleti kémia” cimii tantargy, amelynek 6 lett az els6 eléaddja.
Ez a 1épés Magyarorszagon teljesen egyediilalld volt, s6t akkor még a vilagban
is kevés helyen teremtettek ilyen iskolat. A cimben szerepld kivalosagi kozpont
sziiletését bizvast kapcsolhatjuk Torok Ferenc professzor ezen munkdssagahoz.?

! Dirac ezen korai kijelentése késébb kiegészitésre szorult: kideriilt, hogy a kémiai torténések
¢és tulajdonsagok egy részét csak az — éppen Dirac altal megalapozott — relativisztikus kvantum-
mechanika magyarazza. Ilyen tulajdonsag példaul az arany szép sarga szine, a higany folyékony
volta vagy az 6lomakkumulator miikodése — ezek igazi relativisztikus effektusok.

2 Torok professzor mellett az ELTE uttordéi kozott néhai Kajtar Marton professzor emlitendd,
akit a magyar olvasokozonség leginkabb a Valtozatok négy elemre cimii csodalatos szerves kémia
konyvérdl ismerhet. O azok kozé a kival hazai kémikusok kizé tartozott, akik kisérleti kutatoként
elsdk kozott ismerték fel az elméleti (ezen beliil a kvantum-) kémia jelentoségét.

Magyar Tudomdny 185 (2024) 4



KIVALOSAGI KOZPONT AZ EOTVOS LORAND TUDOMANYEGYETEM TERMESZETTUDOMANYI KAR. .. 489

Késébb, az Akadémiai Kiadd gondozasaban jelent meg Kapuy Ede és Torok
Ferenc tankonyve (4z atomok és molekuldk kvantumelmélete, Kapuy—Torok,
1975), amely magyar nyelven, széles kdorben tette elérhetové és tanulhatova a
szakteriiletet. A konyv megirasanak alapjaul pedig egy ELTE TTK-s jegyzet
(Torok—Pulay: Elméleti kémia,? 1973) szolgalt.

A FELEMELKEDES KORSZAKA: A KOZELMULT

Az 1960-as évektdl kezdve vilagszerte robbanasszerli fejlodés indult el a kvan-
tumkémiaban, amit részben az — akkori mércével — nagy teljesitményii szamito-
gépek oktatasi/kutatasi célu hasznalatanak bevezetése okozott, részben pedig az
elméleti modszerek, eljarasok fejlodése, a kvantumkémikusok téglat téglara épitd
kitartd munkassaga.

Ez a robbanas a Torok Ferenc altal alapitott magyar csoportot felkésziilten
érte. Ez a csoport vezetdjének személyén kiviil elsésorban két, akkor még fiatal
kutato, Pulay Péter és kicsit késobb Fogarasi Géza tevékenységéhez kapcsol-
haté. Ok sokat dolgoztak egyiitt is, sokat meritettek Torok professzor kariz-
matikus egyéniségébdl, és abbol a felismerésbdl, hogy a kvantummechanika
valoban lehet ancilla chimiae,* mégpedig azaltal, hogy a kiilonbozé tudomany-
terliletek hatdrai O0sszemosodnak (interdiszciplinaritds). Ennek megfelelden,
els6sorban alkalmazott kvantumkémiaval foglalkoztak, azonban az alkalma-
zasok érdekében fejlesztettek elméleti metodikakat is. Ezek koziil a Pulay-féle
erémodszer egyenesen korszakalkoto volt (sokan nem is hitték akkor, hogy meg
lehet csinalni). Ez a vilagra szo616 sikert aratott eljards alapozta meg azt a ma
mar mindennapos gyakorlatot, hogy a tobbatomos molekuladk egyenstlyi szer-
kezetét (az atomok energetikailag optimalis elrendezddését) viszonylag rutin-
szertien ki lehet szamitani, €s nem utolsosorban megalapozta az ELTE-n muvelt
kvantumkémia vilaghirét.>

3 A jegyzet cime részben azért nem ,, Kvantumkémia” lett, mert a korabeli vegyészek tobbsége
idegenkedett a szamara szokatlan ,.kvantum” szo6tol. Ugyanakkor a cim nagyon talalo, kifejezi,
hogy az ,.elméleti kémia” tagabb halmaz a , kvantumkémianal”.

4 A kémia szolgaloja”.

5> Az elméleti kémiai csoport oriasi sikerét ezekben az években — amikor Pulay még Magyar-
orszagon volt — egy érdekes statisztika is mutatja. A legtekintélyesebb kémiai folyoirat, a Journal
of the American Chemical Society 2003-ban fennallasdnak 125. évét iinnepelte, s ekkor 0sszealli-
tottak a folyoirat torténetében az idézettségek alapjan legsikeresebb 125 cikk listajat. Erre, a
kozépmezonyben felkeriilt Pulayék egy cikke is: Systematic Ab Initio Gradient Calculation of
Molecular Geometries, Force Constants and Dipole-Moment Derivatives (1376 fiiggetlen idézet,
addig) (Pulay et al., 1979). Ez nagy sikere volt a magyar tudomanynak.
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A fejlédés tovabbi fontos 1épése tehetséges tanitvanyok bevonasa volt. Ez els6-
sorban Fogarasi Géza® érdeme, mert — sajnos — Torok professzor koran elhunyt,
Pulay pedig az 1980-as években az USA-ba emigralt.” Fogarasi két legsikere-
sebb tanitvanya Csaszar Attila és Szalay Péter lettek, akik ma az elméleti kémia
professzorai az ELTE TTK Kémiai Intézetében. Csaszar az MTA levelez6 tagja,
MTA kutatocsoport-vezetd, Szalay pedig az International Academy of Quantum
Molecular Science tagja. Ok Fogarasival hirmasban a Széchenyi-dijat is elnyer-
ték 2017-ben.®

A kovetkez6 1épés Surjan Péter meghivasa volt 1989-ben, aki abban az évben a
Budapesti Miiszaki Egyetemen, korabban a Chinoin kutatokézpontban volt allas-
ban. O az ELTE fizikus szakan végzett 1978-ban, és ennck megfeleld szemlélettel
kozelitette meg a kémiai problémakat.” Tudomanyos munkéassagaban kezdettél
fogva az elvi és a modszertani kérdések alltak eldtérben, az oktatasban pedig
kidolgozta a kvantumkémia miiveléséhez sziikséges felsobb matematika és kvan-
tummechanika vegyészhallgatok szamara konnyen elsajatithat6 tananyagat, amit
korabban az egyetemistak csak kivonatosan tanultak ezen a szakon.

Szintén az 1990-es évek elején csatlakozott az ELTE kvantumkémiai iskolaja-
hoz Naray-Szabo Gabor, az MTA tagja, aki abban az idében alkalmazott kvan-
tumkémidval foglalkozott, kivaltképpen bioldgiai rendszerek leirasaval. Hidat
vert a kisérletes kutatdsok iranyaba is: kezdeményezésére valosult meg az ELTE
fehérjekrisztallografiai laboratoriuma.

Mindezen fejlemények azt eredményezték, hogy az 1990-es és a 2000-es évek-
ben meglehetésen sok, nagyon tehetséges és szorgalmas vegyészhallgato csat-
lakozott diakkorosként, doktoranduszként és fiatal kutatoként az igy kialakult
elméleti kémiai iskolahoz. Koziiliik néhanyan mas (hazai vagy kiilfoldi) egyete-
men, kutatohelyen futottak be karriert, de tobben maradtak az ELTE-n, és jelen-
leg is ezt az iskolat erdsitik. Az iskola legsikeresebb tanitvanyairol a kovetkezo
részben tesziink emlitést.

A kvantumkémiai iskola sikeréhez az alapitok és a miiviiket folytatok szemé-
lyiségén tul érdekes modon egy kevésbé pozitiv koriillmény is hozzajarult. Az tor-
tént, hogy a tudomany miivelésének hazai finanszirozasi korlatai sokkal kevésbé
zavartak az elméleti kutatasokat, mint az igen koltséges kisérleti, nagy misze-
rekkel végzett munkat.!® A kvantumkémia miivelése ugyanis sokkal ,,gazdasa-

6 Az 1980-as években § lett az ELTE TTK-n megalakult Elméleti Kémia Laboratérium, majd az
1990-es évektdl az Elméleti Kémia Tanszék vezetdje.

7Ez id§ t4jt a csoport tagja volt Csaszar Pél, aki fiatalon életét vesztette, és a BME-rél érkezett
Pongor Gabor, jelenleg nyugdijas.

8 Aktualis tudomanymetriai mutatéikat 1asd az 1. tablazatban.

 Egyetemi doktoratusat kvantumkémiabol szerezte, doktori szigorlatdn Toérdk Ferenc
professzor vizsgaztatta.

10 Hasonlo jelenség volt megfigyelhetd a 20. szazad masodik felében a fizikai kutatasokban is.
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gosabb: minddssze ,,papirra, ceruzara” és szamitogép-kapacitasra volt sziikség
ehhez, a tudomanyos kapcsolatok apoldsanak koltségein feliil. Ezt mint lehetdsé-
get felismerve egyre tobb tehetséges fiatal kutatd érdeklddése fordult az elméleti
kutatas iranyaba, magas szinten biztositva ezzel a kvantumkémikus human ero-

forras utanpotlasat.

A TUDASCENTRUM JELENE

Oktatok és tanitvanyok

Az ELTE TTK Kémiai Intézetében jelenleg hatarozatlan idejii munkaviszonnyal
rendelkez6 kvantumkémikus oktatok/kutatok fobb adatait az 1. tablazatban fog-

laljuk 6ssze.

1. tablazat. A mai személyi dllomany — torzstagok

az MTA doktora

Név Munkakér, MTMT-adatok
DD AT publikcik szama | idézettség
Csészér Attila Zfﬁ??‘leti‘;ferzo (agia 280 10729
Daru Janos ;i}lf)et(ezrgil ;ij unktus, 14 268
Miatyus Edit ;izielt.emi docens, 70 1108
Surjén Péter zfﬁt;fd?;irr’a 203 3703
Szabados Agnes Zf}ll\jlt;?idtoal?t ir;a 80 922
Szalay Péter Zfﬁ;g’ﬁzfra 130 7355
Szidarovszky Tamés ;PSDO“(];%’)S munkatdrs, 51 662
Tari Lasz16 egyetemi tandr, 53 2221

(A Magyar Tudomdanyos Miivek Tarabol [MTMT] a ,,Kozlemények dsszesen” rovatban megadott
cikkek szamat és az ezekre kapott fiiggetlen idézeteket gytjtottiik 6ssze — 2023. 11. 08.)
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Megemlitendé még természetesen az Elméleti Kémia Laboratorium, majd Tanszék
korabbi vezetdje: Fogarasi Géza professor emeritus (86 publikacio, 8435 fiiggetlen
idézet). Naray-Szabd Gabor, az MTA rendes tagja, 1992 és 2013 kozott egyetemi
tanarként dolgozott a Tudascentrumban (324 publikacio, 3237 fliggetlen idézet).

A 2. tablazatban az iskola harom szenior (Csaszar, Surjan, Szalay) és két fia-
talabb (Szabados, Matyus) tagjanak végzett doktoranduszait soroljuk fel, kiilon
megjeldlve azokat, akik jelenleg is az akadémiai szféraban dolgoznak.

2. tablazat. Végzett doktoranduszok

A volt Témavezeté Végzés Jelenlegi munkahely
doktorandusz neve éve az akadémiai szféraban
Arendés Péter Csészar A. (50%) | 2019 g‘szlzr;‘::g“(‘}sa;g:sl;;aég;’gg:l (BGE)
Berente Imre Szalay P. (50%) 2008
Bddi Andrés Csaszar A. (50%) 2006 Paul Scherrer Institut (PSI), Svéjc
egyetemi docens, Szegedi

Czaké Gabor Csaszar A. 2007 Tudomanyegyetem (SZTE),
Lendiilet-nyertes

Czinki Eszter Csaszar A. 2006

Fibri Csaba Csaszir A. 2013 ?fgﬁg;;;;gﬁﬁéﬁms Lordnd

it | Miws | 20 | Bl Unheni T

Furtenbacher Tibor | Csaszar A. 2009 gg%nj;?;iéir?;ﬁizz;sopon

Fisti-Molnar Laszlo | Szalay P. 1999 Austin, USA

Jeszenszki Péter Surjan P. 2015 | tudomanyos munkatars, ELTE
egyetemi tanar, Budapesti Miiszaki és

oy | sufine | 2o | SositoninEpvem G,
Lendiilet-nyertes

Kéhalmi Déra Surjan P. 2009

Lazar Armand Surjan P. 2004 kozépiskolai tanar

. Tari Laszlé Seni.olr Sfaff Research Scien'tist,
Letif, Mones (50%) 2011 Equilibrium Energy, Cambridge,

Egyesiilt Kiralysag

Magyar Tudomdny 185 (2024) 4




KIVALOSAGI KOZPONT AZ EOTVOS LORAND TUDOMANYEGYETEM TERMESZETTUDOMANYI KAR. ..

493

2. tablazat folytatasa

A volt Témavezets Végzés Jelenlegi munkahely
doktorandusz neve éve az akadémiai szféraban
) tudomanyos munkatars, Magyar
Madardsz Adam Tari Laszlo 2009 Kutatasi Halozat Természettudomanyi
Kutatokozpont
Z/Ila]lgrzir?oSanta Daria, Matyus E. 2022 I;;))Zit}c]l(())lk(:rosrz,;éniversidad de Salamanca,
Matyus Edit Csaszar A. 2010 egyetemi docens, ELTE, ERC-nyertes
] - o . . .
vibitka e | GLLIR | a1 | Universi, Posson, Slovikin, SAS
(50%) PRO2 Marie Curie COFUND-nyertes
Nagy Péter Szabados A. 2015 ggocr_r;?e}:t)essmunkatérs, BME,
Papp Doéra Csaszar A. 2018 posztdoktor, SZTE
Rolik Zoltan Surjan P. 2010 egyetemi adjunktus, BME
Sarka Jinos Csaszir A. 2017 I‘if:;ﬁg‘;;g;g Universitét zu K3ln, Koln,
Simko Irén Csaszar A. 2022 posztdoktor, USA
Szabados Agnes Surjan P. 2002 tanszékvezetd egyetemi tanar, ELTE
Szabo Istvan Csaszar A. (50%) 2016
Szakacs Péter Surjan P. 2011
Szekeres Zsolt Surjan P. 2007
Szidarovszky Tamas | Csaszar A. 2013 tudomanyos munkatars, ELTE
Tajti Attila Szalay P. 2011 tudomanyos munkatars, ELTE
Tarczay Gyorgy Csaszar A. (50%) 2001 egyetemi tanar, ELTE, Lendiilet-nyertes
Zoboki Tamas Surjan P. 2015

Azok a végzettek, akiknél nincs feltiintetve az egyetemi vagy kutatointézeti be-
osztas, az iparban vagy az iizleti €életben dolgoznak. Fontos szempont, hogy a
tablazatban szereplé PhD-hallgatok magyar allami 6sztondijjal jartak ki az ELTE
(nemrégen Hevesy Gyorgyrdl elnevezett) kémia doktori iskolajat.
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A fentieken kiviil kiemelendok még a kovetkezo tanitvanyok:

e Bérces Attila, aki Szalay Péter témavezetésével diplomazott, majd a kanadai
University of Calgaryn szerzett PhD-fokozatot. Ezutan tobb nagy gyogy-
szergyarto alkalmazasban vezetett szamitasos kémiai kutatasokat, majd ha-
zatérve tobb céget is alapitott (Chemistry Logic, Omixon), amelyek biomar-
kerekkel és szoftverekkel segitik az egészségipart.

e Paizs Béla, aki Szalay Péter és Fogarasi Géza vezetésével diplomazott, majd
a Kozponti Kémiai Kutatéintézetben (KKKI) dolgozdé Mayer Istvan mellett
doktoralt az ELTE Kémiai Doktori iskolajaban. Hosszt évekig a németorsza-
gi Heidelbergben, a rakkutaté intézetben Suhai Sandor csoportjaban végzett
kvantumkémiai kutatasokat. Jelenleg a neves angliai kutatointézet, a Rosalind
Franklin Institute Molecular Structure Elucidation osztalyanak vezetdje.

e Rosta Edina, aki Surjan Péter témavezetésével diplomazott az ELTE-n,
majd a Nobel-dijas Arieh Warshel mellett doktoralt az USA-ban; jelenleg a
University College, London professzora, ERC-nyertes.

Erdemes megemliteniink a korabban doktoréltak koziil a tiblazatban feltiintetett
Fiisti-Molnar LaszIot, aki sajat szoftvercéget alapitott az USA-ban, elsdsorban
hatékony stirtiségfunkcional-elméleten alapuld kvantumkémiai programrendsze-
rek fejlesztésére és forgalmazasara (Quantum Future Scientific Software LLC),
Lazar Armandot, aki a doktoralassal parhuzamosan tanari diplomat is szerzett, és
a PhD-képzés befejezése ota kdzépiskolai tanarként dolgozik, valamint Szekeres
Zsoltot, aki a Morgan Stanley cégnél dolgozik, jelenleg a Data Science (adattudo-
many) csoport vezetdje. Ugyanitt dolgozik Czinki Eszter is. Berente Imre a vegy-
iparban, Szakacs Péter és Zoboki Tamas az informatikai iparban helyezkedett el
idehaza.

A lista jol mutatja, hogy az ELTE kvantumkémikus iskoldja nemzetkozi szin-
ten jatszik alapvetd szerepet a kutatoi utanpotlas biztositasaban.

Kutatasi teriiletek

Az iskola fontosabb tudoményos eredményei a kozelmultban elsésorban az alabbi
témakban jottek létre:
e Molekulak rezgése, forgasa, spektrumok elmélete, nagyfelbontast és pre-
cizios molekulaspektroszkopia (Csaszar Attila);
o Relativisztikus €és kvantumtérelméleti korrekciok a kémiaban, a precizios
spektroszkopia elmélete (Matyus Edit);
e Konjugalt polimerek, fullerének kvantumkémigja, a kételektronos kémiai
kotés kvantumkémiai modellje (Surjan Péter);
e Nyilt héju elektronpar fiiggvények (Szabados Agnes);
e Az elektronkorrelacio elmélete, perturbacioszamitas (Szabados Agnes és
Surjan Péter);
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e Elektronkorrelacid, molekularis tulajdonsagok, potencialfeliiletek, gerjesz-
tett allapotok ¢és biomolekulak kvantumkémiaja, molekularis spektroszko-
pia, a fotokémiai reakciok dinamikaja (Szalay Péter);

e Kevert kvantumos-klasszikus szimulaciok elmélete és gyakorlati alkalma-
zasai, korrelacios fliggvények kvantalasa (Tari Laszlo).

Szervezet

Az iskola tagjai az ELTE TTK Kémiai Intézetében tobb tanszéken és kutato-
csoportban dolgoznak (Fizikai Kémia Tanszék: Csaszar, Matyus, Surjan, Szalay,
Szidarovszky; Szervetlen Kémia Tanszék: Szabados; Szerves Kémia Tanszék:
Daru), és a Kémiai Intézetben négy Laboratériumot!! tartanak fent:

Elméleti Kémiai Laboratérium (Surjan, Szabados, Szalay),

Kémiai Informatikai Laboratorium (Turi),

Molekulaszerkezet és Dinamika Laboratorium (Csaszar),

Molekuléris Kvantumdinamika Kutatocsoport (Matyus).

Igen erds csapatot képez még a HUN-REN—-ELTE Komplex Kémiai Rendszerek
Kutatocsoport (vezetd: Csaszar Attila). Az iskola alkalmazasaban allo fiatalabb
kutatok ezen csoportok egyikében dolgoznak.

Fiatal kutatdink

Tobb, az iskolaban végzett didkunk jelenleg palyazati forrasbol van alkalmazas-
ban az ELTE Kémiai Intézetében. Felsorolasszertien: Tajti Attila, Furtenbacher
Tibor, Fabri Csaba, Jeszenszki Péter, Margdcsy Adam, Sarka Janos.
Emisszié: didkjaink a vildghan

Amint a 2. tablazat mutatja, didkjaink egy része nem az ELTE-n, hanem mas
hazai vagy kiilfoldi kutatohelyen futott be sikeres karriert (BME; Illinois
Institute of Technology, Chicago; Komenius University, Pozsony; University
College, London; Szegedi Egyetem stb.). A jelen sorok iroja nem tekinti veszteség-
nek az orszag szempontjabol, ha Magyarorszagon végzett kutatok kiilfoldi egye-
temeken dolgoznak, és ezzel bizonyitjak a hazai oktatas és kutatas sikerességét.

Vendégkutatok

Alabb néhany kiemelked6 kutatot sorolunk fel, akik egy-két napos latogatasnal
hosszabb id6t toltottek el az ELTE TTK kvantumkémikusai kozott.

Wesley D. Allen Jean Demaison Jirgen Gauss
Masato Kobayashi Luis Lain Mezey Pal
Debashis Mukherjee Bill Poirier Oleg Polyansky
Peter R. Schreiner John Stanton Brian Sutcliffe
Jonathan Tennyson Carmela Valdemoro

1T A Laboratérium az ELTE TTK Szervezeti és Mitkodési Szabélyzata szerint az Intézet kutatasi
célu, szervezeti egységnek nem mindsiilo, flexibilisen alapithatd és megsziintethetd egysége.
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Kapcsolatok mds kutatdcsoportokkal

Hazon beliili kapcsolatok

A kvantumkémia elnevezés nem fedi le mindazt, amit ,,elméleti kémia” néven
nevezhetiink a 21. szdzadban. Az ELTE TTK Kémiai Intézetében is dolgoznak
kollégak, akik elméleti kutatast folytatnak, de nem (els6sorban) kvantumkémia-
val foglalkoznak (Baranyai Andras és Turanyi Tamas egyetemi tanarok, Farkas
Odén, Toth Gergely és Zsély Istvan Gyula egyetemi docensek). Az Elméleti Ké-
miai Laboratorium kordbban intenziv egyiittmiikodést folytatott az ELTE TTK
Fizikai Intézetével is (Kiirti Jend egyetemi tanar, jelenleg professor emeritus,
Koltai Janos egyetemi docens).

Hazai kapcsolatok
Dinamikusan alkalmazkodva a felmeriil6 feladatokhoz, az ELTE kvantumkémi-
kusai szivesen mitkddnek egylitt mas hazai kutatocsoportokkal. Ezek koziil az
alabbiakat emeljiik ki:
o Kallay Mihaly BME-n 1év6 csoportjaval az elektronszerkezet-szamitas terii-
letén;
e Fabri Csaba és Szidarovszky Tamads a Debreceni Egyetemen dolgozé Vibok
Agnes professzor asszonnyal;

A korabbi években szoros egyiittmiikddés zajlott az MTA Kozponti Kémiai Ku-
tatéintézetében'? dolgozd Mayer Istvannal 2020-ban bekovetkezett halalaig.

Nemzetkozi egyiittmiikodések

Az ELTE kvantumkémiai iskola volt, és jelenlegi tagjai kiterjedt nemzetkozi
egyuttmiikodéseket folytatnak. Ezek felsorolasatol itt eltekintiink, ezekrdl az ér-
dekl6dd olvasé az MTMT-ben dokumentalt publikaciok tarsszerzdin keresztiil
tajékozodhat.

A, Kapuy-el6adasok”

Az ELTE TTK Kémiai Intézetében miikodé Elméleti Kémiai Laboratérium (szo-
ros egyiittmitkodésben a Molekulaszerkezet és Dinamika Laboratériummal, va-
lamint a Molekularis Kvantumdinamika Kutatdcsoporttal) szervezi az évente
egy alkalommal hirdetett Kapuy-eléadast.!3 Ez egy rendkiviil nagy presztizsii
sorozat, amely eredetileg Csaszar Attila professzor iniciativajara indult el, €s
amelyre a Laboratorium egy-egy, a vilag legismertebb, legkiemelked6bb kutatoi
koziil kivalasztott személyt hiv meg, honorarium felajanlasa nélkiil. Egy kutato

12 K¢s6bb: ELKH, majd Magyar Kutatasi Halozat, Természettudomanyi Kutatokdzpont.
13 Kapuy Ede (1928-1999) elméleti fizikusnak, a kvantumelmélet miiveléjének emléket 4llitva.
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csak egyszer kaphat meghivast. Az eddigi Kapuy-eloadok listajat a 3. tabldazatban

3. tablazat. A Kapuy-el6adas-sorozat eléadoi

gytjtottiik dssze.!
2023 Gustavo Scuseria
2022 Barney Ellison
2021 Jozef Noga
2020 elmaradt a Covid-jarvany miatt
2019 Markus Reiher
2018 Jean-Paul Malrieu
2017  Jerzy Ciostowski
2016 Trygve Helgaker
2015 Paul Ayers
2014 Paul Mezey
2013 Werner Kutzelnigg
2012 Hans Lischka
2011 Istvan Mayer
2010 Wilfried Meyer
2009  Enrico Clementi
2008  Hiroshi Nakatsuji
2007 Mark Hoffmann
2006 Ingvar Lindgren
2005 Jiirgen Gauss
2004 Debashis Mukherjee
2003 Josef Paldus
2002 John F. Stanton
2001 Rodney J. Bartlett
2000 Henry F. Schaefer 111

USA
USA

Szlovakia

Svijc
Franciaorszag
Lengyelorszag
Norvégia
Kanada
Kanada, Japan
Németorszag
Ausztria/USA
Magyarorszag
Németorszag
Olaszorszag/USA
Japan

USA
Svédorszag
Németorszag
India

Kanada

USA

USA

USA

14 Megjegyzends, hogy 20002005 kozott mitkodott a Molekulaspektroszkopiai Laboratorium
szervezésében egy masik annualis eldadas-sorozat, a ,,Torok Lectures” is. E sorozat eléadoi
voltak: Péter Pulay (2000), Jonathan Tennyson (2001), Tucker Carrington (2002), Petr Carsky
(2003), Brian Sutcliffe (2004), Jean Demaison (2005).
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Aki kicsit is jaratos a kvantumkémia irodalmaban, latja, hogy a fenti eléadok
a vilag vezetd kutatoi koziil kertiltek ki. Meghivasukra nem véletleniil, hanem
munkassaguk ismeretében, gyakran informalis egyiittmikodés révén keriilt
sor. Példaként ragadjuk ki Ingvar Lindgren nevét, aki tobb mint két évtizeden
at volt a fizikai Nobel-dij bizottsaganak tagja, majd 1989-1992 kozott annak
elndke.

ATUDASCENTRUM KONCEPCIOJA, SZELLEMISEGE,
+MISSION STATEMENT”

A fent ismertetett informalis ELTE-s kvantumkémiai iskola tobb specialis tulaj-
donsagot tud felmutatni, olyanokat, amelyeket a jelen 0sszeallitas szerzdje komoly
értéknek tart. Mindenekeldtt azt emlitjiik meg, hogy az iskola nem rendelkezik
hierarchikus szervezettel. Nem ugy miikddik, hogy egy (vagy tobb) ,,féndk™ ad
kételezéen megoldando feladatokat a tobbieknek. Minden ,,torzstag” onalloan ke-
resi meg azt a tudomanyos témat, amelyen képességeinek megfelelden a leghaté-
konyabban tud dolgozni. Ennek megfeleléen hangstlyosan jelenik meg a témak
diverzifikaciodja, ami oda vezet, hogy az iskola eredményei a kvantumkémia igen
sok agara terjednek ki, az anyagtudomanyi kutatdsoktol az elektronkorrelacio és
az atommagmozgasok elméletén keresztiil a relativisztikus és kvantumelektro-
dinamikai korrekciokig. Rendkiviil széles tudasbazis all igy eld. A fiatalok (dip-
lomazok, doktoranduszok és posztdoktorok) természetesen kapnak iranyitast és
segitséget.

A kvantumkémiai Tudascentrumban zajlé kutatasok koherencidjat a tudomany
frontvonalaiban miivelt témak automatikusan teremtik meg a téma konkrét mi-
benlététol fliggetlentil, azaltal, hogy a centrum minden tagja magas szinvonalon
dolgozik, és a szakma vezetd folyodirataiban publikal (,,frontier science”).

JOVOKEP ES 0SSZEFOGLALO

Most, hogy a kémikus tarsadalom nemcsak elfogadja a kvantumkémiai szami-
tasokat, hanem egyre inkabb alkalmazza is azokat, és tamaszkodik is rajuk, az
ELTE-s kvantumkémiai iskola szerepe is felértékelédik. Mintha véget ért volna
a tudomany azon korszaka, amikor a kvantumkémikusok zart szigetet alkottak a
vegyészek tarsadalméban. Ez természetesen feleldsséget is rd az iskola tagjaira:
mind szélesebb korben kell atadniuk ismereteiket a fiatal egyetemistaknak, akik
kozll néhanyan a Torok Ferenc professzor altal fél évszazada megalmodott és
megalapitott grandiozus projekt folytatdi lehetnek majd.
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KOSZONETNYILVANITAS

A jelen Osszeallitas elkészitéséhez értékes javaslataival hozzajarult Csaszar
Attila, Fogarasi Géza, Matyus Edit, Szabados Agnes, Szalay Péter, Turanyi Tamas
¢és Turi Laszlo.
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