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Oroém, ha a szamitdsokkal

ilonos jelenségekre tudunk

magyardzatot adni

Beszélgetés Szalay Péterrel, az ELTE Kémiai Intézetének
egyetemi tandrdval, az IJAQMS frissen megvdlasztott tagjdval

Az International Academy of Quantum Molecular Science (IAQMS)
tudomdnyos intézményt 1967-ben Mentonban (Franciaorszdg)
alapitottdk. Az Akadémidnak 35 rendes tagja lehet 65 év korhatdr
alatt, és korldtlan szdmii tagja e kor folott. A lequtdbbi iilésen az
Akadémia tagjdnak vdlasztottak, ami nagy kitiintetés szdmodra
és egyben a magyar kémia szdmdra is.

Hogyan keriiltél kapcsolatba ezzel a tekintélyes szervezettel, és
hogyan értesiiltél taggd vdlasztdsodrdl?

Ez a szervezet hdromévente rendezi az International Conference
of Quantum Chemistry konferencidt, ami szakteriiletiinkon az
egyik legnevesebb Gsszejovetel. Ezen tbbszor is részt vettem. Az
Akadémia legtobb tagjdt jol ismerem konferencidkrdl, cikkekbdl,
néhdnyukkal kozos projektjeink is voltak. A régebbi tagok koziil
sokak neve szerepel az elméleti kémiai alapkurzusomban. Bér
tobbségiik mdr nem él, mégis Gridsi megtiszteltetés most 6rokiik-
be 1épni. Az Akadémia magyar tagja kordbban Gaspdr Rezsg pro-
fesszor volt. A mostani tagok kozott szerepel Pulay Péter profesz-
szor, aki az ELTE-s elméleti kémia egyik alapit6ja, de mdr kozel
40 éve az Egyesiilt Allamokban €. Egyszéval a kvantumkémiku-
sok kozott ez az Akadémia evidencia, a szakmai k6zosség csticsa.

Gdspdr Rezsd a Kossuth Lajos Tudomdnyegyetem professzora
volt 2001-ben bekovetkezett haldldig, Pulay Péter az Arkansasi
Egyetem professzora és az MTA kiilsd tagja. Te vagy ma az IAQMS
egyetlen hazai tagja. Igazdn szép elismerés!

A kérdés mdsodik felére az a hivatalos vélasz, hogy a vdlasztds
estéjén az elnok asszony értesitett e-mailben, és kérdezte, elfoga-
dom-e a tagsdgot. A nem hivatalos véltozat szerint ennek a nydri
napnak a délel§ttjén kaptam egy SMS-t ,,Congratulation from
Menton” szoveggel. Bar nem tudtam, hogy mikor van a kozgyd-
1és, szemvillands alatt leesett, mirdl lehet szo.

Tudomdnyos kutatdsaid a kvantumkémiai szdmitdsok teriileté-
re esnek. Az ELTE-n az elméleti kémia nagyon erdsen miivelt tu-
domdnyteriilet. Tobb kivdld kutatd foglalkozik a kémiai elméleti
szdmitdsok miivelésével nagyon magas szinten. Nemzetkozileg el-
ismert és jegyzett kutatdi kozegben élsz. A Te munkdd elsdsorban
kvantumkémiai szdmitdsi mddszerfejlesztésekre koncentrdl, ame-
lyek — ha jdl fogtam fel a munkdid dttekintésébdl — az egyszerii
molekuldk energiaviszonyainak és spektrdlis tulajdonsdgainak le-
irdsdtdl a makromolekulds alkalmazdsok irdnydba is halad. Be-
szélnél munkdd lényegérdl olvasdinknak 1igy, hogy egy kémiai ki-
zépfokii képzettséggel rendelkezd olvasonk is megértse?
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A kérdés teljesen szakszerd. A molekuldk kvantum-objektumok:
ha meg akarjuk ezeket érteni, a kvantummechanika egyenleteit
kell alkalmazni. A Schrédinger-egyenletet megoldva, elvben a
molekuldrél minden informdcié megszerezhetd lenne. Bdr ezt az
egyenletet csak kozelitleg tudjuk megoldani, tobb kiilonbozd
szint megolddsi mddszer 4ll rendelkezésiinkre. Sajnos, minél ke-
vesebb kozelitést haszndlunk, anndl drdgdbb lesz a médszer, a
pontossdgot tehdt szdmitégép-idGvel kell megfizetni. Pdlydm el-
s§ felében ilyen pontos mddszerek kidolgozdsdval foglalkoztam.
Az alkalmazdsok, kovetve az ELTE-s hagyomdnyokat, a spektrosz-
képia korébdl keriiltek ki, f6leg kisebb rendszerekre, ahol ezek a
drdga mddszerek még alkalmazhatéak. Spektrumokat szimuldl-
tunk, szerkezetet hatdroztunk meg, élettartamot szdmoltunk. Az
eredmények segitettek a kisérletek értelmezésben.

Kedvencem a HCCO-gyok esete, ahol szdmitdsaink nem erdsi-
tették meg egy indiai csoport kisérleteit. Ilyenkor mindig dvatos
az elméleti ember, hiszen rengeteg dologtdl fiigg a szdmitds meg-
bizhatdsédga. De ez alkalommal nem ldttunk kockdzatot. A kéz-
iratot a bekiildéssel egyiitt elkiildtiik egy Berkeley-beli hires ki-
sérleti csoportnak is, akikrdl tudtuk, hogy ezen a gydkon is dol-
goznak. Kideriilt, hogy hosszt ideje keresik a HCCO spektrumdt,
de nem taldltak jelet az indiai kollégdk dltal jésolt tartomdnyban.
Cikkiink hatdsdra 4téllitottdk a spektrométert az dltalunk jésolt
tartomdnyra, és ott volt a jel!

Megnyugtatd, amikor az elméleti szdmitdsokat a kisérleti ada-
tok is igazoljdk. Mennyire gyakori ez az érdekl§dési teriileteden?
Egyre gyakoribb, hiszen egyre pontosabban tudunk szdmolni, és
ami még ennél is fontosabb, ma mdr jobban értjiikk a szdmitdsok
korlétait. De hogy a kérdést egy kicsit pontositsam: nem az az
orém, ha a mérés igazolja a szdmitdst, hanem ha felhaszndlva a
szdmitdsokat a kémia szdmdra fontos eredmények sziiletnek,
vagy kiilongs jelenségekre, vdratlan mérési eredményekre tudunk
magyarazatot adni.

Ez utébbira is emlitek egy példdt. Szimuldci6val sikeriilt bizo-
nyitanunk, hogy az oxigénmolekula vorés kemilumineszecidja
két molekula titkozésekor torténik, nem pedig tigy, hogy ezek
egy gyenge komplexet képeznek. Ez merében uj, meglep§ ma-
gyardzat, de a szdmitdsok ezt a modellt teljes mértékben aldtd-
masztjak.

A szdmitégépek teljesitményének novekedésével egyre na-
gyobb molekuldkat tudunk pontosan szamitani. Most az izgat
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minket, hogy a DNS elektronikus tulajdonsdgait megértsiik. Ez
magdban foglalja az épitGelemek fotostabilitdsdt, valamint a
DNS-ldnc vezetSképességét. Mindkét esetben a kulcselem az
elektrongerjesztett dllapotok delokalizécidja, amire a kiilénb6z4
mddszerek nagyon kiilonbozg vdlaszt adnak. Keressiik a méd-
szert, ami elegendGen megbizhatd eredményt produkal, és majd
az ezzel végzett szdmitdsok fognak vdlaszt adni a feltett kérdé-
sekre.

Nagy orom, hogy az dltalam fejlesztett mddszereket sokan
haszndljdk, amit az ezekre kapott hivatkozdsok magas szdma je-
lez. Véleményem szerint ennek koszonhetem az Akadémidba valé
vélasztdsomat, hiszen ez a szervezet leginkdbb a szoros értelem-
ben vett ,,elmélet™et képviseli.

Ezek a kutatdsok nem igényelnek nagy csoportot, viszont igénylik
a teriileten dolgozd csoportokkal vald rendszeres kapcsolattartdst.
Eddigi pdlyafutdsod sordn sokat jdrtdl kiilfoldi egyetemeken, ahol
életrajzodbdl kiolvashatéan nagyon hasznosan téltotted az idd-
det az ismereteid bdvitését, a kutatdsi teriileteden vald eldreha-
laddst illetGen.

Igen, nagyon sok dolgot tanultam az utak alkalmdval, és ezeket
késdbb meg is honositottam. Emlékszem, fiatalon a specidlis kol-
légiumaimra idGsebb kollégdim is bejdrtak, hogy megértsék a
magas szintd, ugynevezett korreldlt médszerek elméletét. Ma
mdr természetesen itthon is alkalmazhaték ezek a mddszerek.
Bécsben és Gaines-ville-ben (USA) tanultam Gket. De példdul
Reimsbe mdr azért hivtak, hogy én tanitsam meg nekik a hasz-
ndlatukat.

Munkdid kivdld nemzetkozi fogadtatdsdt jelzik kiemelkedd tu-
domdnymetriai mutatdid, cikkeid olvasottsdga igen jo. Ezt tiik-
rozi eldbb EuChemS-bizottsdgi tagsdgod, majd a mostani elis-
merésed. Visszatérve a kapcsolatok alakuldsdra: a kilféldi part-
nerekkel vald kapcsolatok mennyire vdltak és vdlnak kétoldaliivd,
azaz mennyire jonnek az ELTE-re partnereid — a fiatalok tanul-
ni, az iddsebbek tapasztalatcserére?

A EuChemS-diviziéba delegdlds utjén keriiltem be, de annak,
hogy két éve elnokké vélasztottak, nyilvdn a szakmai tekintély is
oka volt. Szakmai partnereim gyakran ldtogatnak meg Budapes-
ten, nem csak én jdrok hozzdjuk. De hallgatéikat is kiildték, tob-
ben részben itt végezték a doktori kutatdsaikat. Azt, hogy az
ELTE-s elméleti kémiai ,,iskola” mennyire része a nemzetkozi vér-
keringésnek, mi sem mutatja jobban, mint Kapuy-eladds-
sorozatunk el§addéi listdja. (Kapuy Ede, akirdl ezt a sorozatot el-
neveztiik, ugyan nem ELTE-s volt, de a ,,hard core” elmélet nem-
zetkozileg is fontos alakja, akitdl kozvetve vagy kozvetleniil na-
gyon sokat tanultunk.) A teriilet meghatdrozd emberei fordultak
meg ndlunk, ma mdr a listdt megmutatva egydltaldn nem prob-
léma bérkit megnyerni el§addénak.

A killfoldi tdrsadalmi tisztségek mellett a hazai tisztségek is meg-
taldltak. Két ciklusban voltdl az ELTE tudomdnyos rektorhelyet-
tese. Hogyan ldtod az egyetemek szerepét a tudomdnyos kutatdsban,
a kutatdsfinanszirozdsban és ebben a kormdnyzati szerepvdllalds
mértékét?

Rektorhelyettesként az elmuilt négy év alatt volt szerencsém meg-
ismerni sikeres nyugati egyetemek kutatdsi struktudrdjdt, az osz-
tonzdket, az emogott 4ll6 tdmogatd szervezeteket. Sokat kell még
fejlddniink, fejben is. Arra jutottam példdul, hogy a kutatds sza-
badsdga nem abban 4ll, hogy mindenki a kedvenc témdjdn dol-
gozik (ha igy lenne, ki mondand meg, hogy hény ilyen ,,szeren-
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csés” van). A finanszirozénak joga van megmondani, hogy mit
szeretne. A kutatdk szabadsdga abban kell 4lljon, hogy megvé-
laszthassdk a célhoz vezetd utat, a kutatdsi terveket a tapaszta-
lataik alapjdn dllitsdk ossze. Csak mérsékelt nyomds legyen a ha-
térid6k tekintetében, és semmi a végkovetkeztetésre vonatkozo-
an. A sikerességet igenis szdmon kell kérni, figyelembe véve, hogy
a kutatds természeténél fogva zsdkutcéba is vezethet. Itthonrdl
nézve megddbbentd, hogy a vezet§ nyugati egyetemeken a kolt-
ségvetés 20-25%-dt a rektor dontése alapjn osztjék ki, § (persze
nem egyediil) hatdrozza meg azokat a kutatdsi fékuszpontokat,

A Széchenyi-dij atadasakor 2017-ben (balrol: Csaszar Attila,
Fogarasi Géza, Szalay Péter)

amelyek az egyeteme sikerességét hosszu tdvon is képesek fenn-
tartani. A mi egyetemeink ennél sokkal demokratikusabban m-
kodnek, ami, tgy tiinik, nem elég hatékony.

Ndlunk az egyetemeknek tudomdsom szerint mdr régdta nincsen
kutatdsi koltségvetése. Mindenki hazai és kilfoldi pdlydzatokon
szedi dssze kutatdsai fedezésére a forrdsokat.

A kormadnyzat a kivalésdgi tdmogatdsokkal (FIKP: FelsGoktatasi
Intézményi Kivdldsdgi Program, TKP: Témateriileti Kivdldsagi
Program) ebbe az irdnyba probélta elmozditani az egyetemeket.
Hogy ez sikeriil-e, a kovetkezd egy-két évben fog kidertilni.

Részben egyet tudok érteni a kutatds eredményességének fokozd-
sdt célzd gondolataiddal. Azért lenne hozzd megjegyzésem. Az dl-
talad emlitett, eredményesen kutatd orszdgokban mindeniitt
vannak olyan pdlydzati forrdsok, amelyek kreativ, innovativ alap-
kutatdsokat, s6t az eredményesség szempontjdbdl kockdzatos ku-
tatdsi terveket tdmogatnak. Ezeket a kormdnyzat jelentdsen visz-
sza kivdnja fogni. Igy nehéz lesz megdrizni jo hiriinket a vildg
kutatokozosségében és megakaddlyozni legjobb fiatal kutatdink
kiilfoldre tdvozdsdt.

Az el6bb emlitett két program erre lehet§séget ad. Az FIKP-ben
nem az eredmények az indikdtorok, hanem a kutatdsi kapacitds
novekedése, ami példdul a kutaték szdmdnak novekedésében
mérhetd. Mi az ELTE-n igyekeztiink ebbdl a forrdsbdl olyan fi-
zetéseket adni, amelyekkel perspektivikus kollégdkat tartottunk
meg, s6t csdbitottunk magunkhoz. Csak ismételni tudom, kell
néhdny év, hogy lassuk, lesz-e ennek eredménye, és nem oldédik-e
fel ez a jelent@s Gsszeg az egyenldsdiben.

Az elmult hénapban lekoszontem a rektorhelyettesi posztrdl,
igy most Ujra teljes energidval a kutatdsomra koncentrélhatok.
Bevallom, bdrmennyire lelkesen csindltam a megbizatdssal kapcso-
latos feladatokat, sokkal jobban érzem magam most a kutatds-
ban, hallgatéim korében.
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Csaladi kérben

Ezt meg tudom érteni. Nem lednydlom ma egyetemi vezetéként
helytdllni és a felsGoktatdssal szemben tdmasztott tdrsadalmi el-
vdrdsokért intézményi szinten cselekedni. Kevés a sikerélmény a
befektetett munkdhoz viszonyitva.

Belepillantva oktatdmunkdd hallgatdi értékelésébe, ldtom, hogy
a hallgatdk elismerik oktatdsi tevékenységedet, bdr nem tartanak
laza oktatdnak, nem tekintik tdrgyadat kinnyen vehetd akaddly-
nak. Ez a jo egyetemi hallgatoktdl dicséretnek vehetd. Milyennek
ldtod a mai egyetemi hallgatdk felkészilltségét, ambicidit, tudds-
vdgydt, az értelmiség-utdnpdtldst?
Ordimat rektorhelyettesként is megtartottam, nekem az oktatds
az elsGdleges. Erkolcsi kérdés szémomra, hogy dtadjam a tuddst,
amit mdsoktdl kaptam vagy tovdbbfejlesztettem. Az elméleti ké-
mia oktatdsdn azonban j6l lemérhetd a felsGoktatds 4talakuldsa:
csokkend éraszdmban, egyre kevesebb el§ismeretet feltételezve
prébédlom dtadni a kvantumkémidbdl azt, amire a hallgatéknak
sziiksége lesz vegyészként, kémiatandrként. De nemcsak a ko-
riilmények mdsok, az érdekl§dés is. Mig régebben minden rész-
let megértése motivélta a hallgatékat, manapsdg a legjobb hall-
gatdk is csak a sokkal nagyvonalibb 6sszefiiggésekre fogékonyak.
Ahogy régen még tudtunk rddidt épiteni, ma csak az a fontos,
hogy tudjuk, melyik gombot kell megnyomni, és annak mi a ha-
tdsa. Mdsrészr6l viszont kordbban sokkal t5bb segitséget kellett
adni a hallgatéknak a kvantumkémiai szdmitdsok elvégzéséhez,
mig manapsdg a technikai akaddlyokat a hallgaték képesek ma-
guk megoldani - nem azért, mert jobban ismerik a részleteket,
hanem mert megtaldljdk az informdciét az interneten. Nehéz
olyan hallgatdkat taldlni, akiket az elmélet érdekel. Nem biztos,
hogy ez baj, a vildg véltozik, mds koriillmények kozott kell jénak
lenni, mdst jelent, hogy valaki ,,j6”. Ehhez alkalmazkodnunk kell
magunknak is.

A Magyar Kémikusok Egyesiiletében is fontos feladatot ldtsz el. A
harmadik ciklusban vagy a fétitkdrhelyettesi funkcid gazddja, és
uj gondolatokat vittél a feladatkir elldtdsdba. Osszegeznéd rivi-
den, miben ldtod az Egyesiilet jovdbeni lehetdségeit, hogy még in-
kdbb dsszetartd ereje lehessen a hazai kémikuskozdsségnek?

Feladatkorom az Intézébizottsdgban vald részvétel mellett a M-
szaki és Tudomdnyos Bizottsdg vezetése. Rendszeres feladatunk
a fiatalok utazdsi pélydzatainak elbirdldsa, ezt a Bizottsdg min-
den tagja nagy lelkesedéssel és komolyan végzi. A szabélyzat sze-
rint rendszeresen dttekintjiik a szakosztélyok és szakcsoportok
tudomdnyos tevékenységét is. Ugy érzem viszont, hogy ennek a
feladatnak csokkent a jelentdsége. A tudomédnyos munka sokkal
erdsebb az MTA bizottsdgaiban, a mi jél miikodd csoportjaink is
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tipikusan kozosen rendeznek eseményeket ezekkel. Nem vagyunk
kémikusok olyan sokan, hogy kétfelé hizzunk, és legyenek ,,aka-
démidsok’ és ,,egyesiiletiek’. Tehdt dgy érzem, hogy az MKE tu-
domadnyos szerepe csokkent, sokkal inkdbb a kozosségépités ma-
rad meg nekiink. J6l példdzza ezt, hogy a kiadvdnyaink kozil az
MKL most a fontosabb kiadvdny, ami sokkal inkdbb magazin,
mint tudomdnyos szaklap. De ugyanezt mutatja az a kisérlet is,
amely az MKE Vegyészkonferencia dtalakitdsdt szolgdlja: inkdbb
adni dtfogd ismereteket és teret a kapcsolatokra, mint a tudo-
mdny legijabb eredményeivel versengeni. Errél az MKL hasdbjain
frtunk nemrégiben kollégdimmal. Ha mdr konferencia: ezek szer-
vezése még az MKE égisze alatt torténik leggyakrabban, kgszonve
a nagyszerd infrastruktdrdnak, ami rendelkezésiinkre 4ll. Ezen-
feliil a nemzetkozi szervezetekben valé képviselet fontos feladat
még, hiszen szervezetileg az MKE tud ilyenekben részt venni és
nem az MTA.

A szakmai és tdrsadalmi elfoglaltsdgokon kivil mivel t6ltod az
idddet? Csaldd, szabadidd — szabad érdeklddni?

A tudomdny mellett legfontosabb szémomra a csalddom. A mi-
enk nagy csaldd, hiszen négy gyermekiink van, két fit, két ldny,
29 és 14 év kozott. A nagyobbak ugyan lassan-lassan kirepiilnek,
de a kisebbik fiu révén még egy darabig lesz ,,gyermekiink’. Fele-
ségem szintén vegyész, aki szakmai pdlydja helyett a gyerekneve-
1ést vélasztotta, ami a csaldd szempontjdbdl nagyon jé dontés volt.
Szerencsére néhdny éve sikeriilt visszatérnie a munka vildgédba. Ha
nem is vegyészként, de sikeres karriert fut be: jelenleg egy buda-

Aktiv kikapcsolédas kdozben

pesti egyetemen vezeti az egyik kar dékdni hivataldt. Szeretiink
utazni, a nyaraldsokra a gyerekek is szivesen jonnek még veliink.
Ami fontos, hogy mindig szakitottunk arra is id§t, hogy felesé-
gemmel kettesben menjiink el néhdny napra. Taldn a bécsi tartdz-
kodds hatdsa, hogy imddjuk a szecesszi6t. Utazdsaink sordn kiilo-
nos érdeklGdéssel keresiink fel ilyen épiileteket, kidllitdsokat.

Akkor Idtogassatok gyakrabban Szegedre is. Gyonyorii szecesz-
szids épiileteink vannak.

A sportolds életfontossdgt szdmomra: a kirdndulds, futds, bi-
ciklizés. Sajnos tszni ritkdn jutok el, pedig ez volt gyerekkori
sportdgam. Eppen ma reggel futds kozben hatdroztam el, hogy
ezt is felelevenitem. Viszonylag gyakran jérunk koncertekre is, a
MUPA és a Zeneakadémia két csoddlatos helyszin ehhez, az utbbi
nem mellesleg szecesszids!

Olvasdink nevében is kivdnok jé munkdt, tovdbbi sikereket!
Kiss Tamds
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