
A kvantumkémia a zseniális matematikus-fizikus Paul Dirac kilencven éve leírt mondatával vette kezdetét, miszerint ismertek az
alapvetõ fizikai törvények, melyek alapját képezik a fizika jelentõs részét és a kémia egészét leíró matematikai elméletnek, csak az a
nehézség, hogy az e törvények alapján levezetett egyenletek exakt megoldása túl bonyolult. Ezért kívánatos közelítõ gyakorlati
módszerek kifejlesztése, melyek túl sok számítás nélkül elvezethetnek a komplex atomi rendszerek fõ vonásainak magyarázatához.
Hazánkban Gombás Pál néhány évvel e kijelentés után kezdett el foglalkozni a témával, az atom statisztikus elméletérõl írt könyve
nemzetközi sikert aratott.1 A kvantumkémikusok elsõ generációja rajta kívül Gáspár Rezsõ,2 Kapuy Ede és Török Ferenc3 nevével
fémjelezhetõ. Ezt követte a második generáció, Pulay Péter,4 Fogarasi Géza,5 Mayer István,6 akik tanítványai és fiatalabb munkatársai
alkotják a harmadik generációt (Ángyán János,7 Császár Attila,6 Csonka Gábor,8 Lendvay György,9 Nagy Ágnes,6 Pápai Imre,6

Surján Péter,6 Szalay Péter10). A magyar kvantumkémia sikereit jelzi, hogy szép eredményeket ért el már a negyedik generáció is, amit 
számos, vezetõ nemzetközi folyóiratban megjelent publikáció, a rájuk kapott sokezer idézet, díjak, elismerések bizonyítanak (Czakó
Gábor6, Kállay Mihály,11 Legeza Örs,6 Mátyus Edit,12 Turi László13).

Az MTA Kémiai Tudományok Osztálya 2018. május 9-én „Kvantumkémia Magyarországon” címmel rendezett tudományos
ülést, melyen az alábbi elõadások hangzottak el:

• Czakó Gábor, MTA doktora: Alapvetõ kémiai reakciók dinamikájának és mechanizmusainak vizsgálata
• Császár Attila,  MTA doktora: Molekulák mozgásban
• Legeza Örs, MTA doktora: Molekulákba kódolt információ: átmeneti fém klaszterek elektronszerkezete 
• Mayer István, MTA doktora: Kötésrend és vegyértékindexek
• Nagy Ágnes, MTA doktora: Gerjesztett állapotok sûrûségfunkcionál elmélete 
• Pápai Imre, MTA doktora: Kvantumkémia es katalizátorfejlesztés
• Surján Péter, MTA doktora: Elektronlokalizáció és a kémiai kötés: a “magyar iskola” eredményei
• Szalay Péter, MTA doktora: Elektron-korreláció és elektronszerkezet

Ezen az ülésen lehetõség nyílt arra, hogy a vegyészkutatók szélesebb köre is megismerje a kiváló eredményeket. Csak a
metodikai kutatások szerepeltek a programban, az alkalmazások, melyek a modern molekuláris tudományokban már
nélkülözhetetlenek, olyan széles körûek hazánkban is, hogy egyetlen ülésszakon nehéz áttekinteni õket. Itthon is tapasztaljuk,
hogy Dirac kívánsága valóra vált, a kvantumkémiai számítások a molekuláris szerkezetek és átalakulások leírásának,
megértésének, sok esetben a kísérletek tervezésének nélkülözhetetlen eszközévé váltak.
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Quantum Chemistry in Hungary

Quantum chemistry began with the statement of Paul Dirac ninety years ago: “The underlying physical laws necessary for the
mathematical theory of a large part of physics and the whole of chemistry are thus completely known, and the difficulty is only
that the exact application of these laws leads to equations much too complicated to be soluble. It therefore becomes desirable that
approximate practical methods of applying quantum mechanics should be developed, which can lead to an explanation of the
main features of complex atomic systems without too much computation.” Prof. Gombás was the first who made progress in
quantum chemistry in Hungary already in the thirties of the last century. His book on the statistical theory of atoms became
popular among theoretical chemists worldwide. The first generation of Hungarian quantum chemists included Rezsõ Gáspár,
Ede Kapuy and Ferenc Török. They were followed  by the second generation (Peter Pulay, Géza Fogarasi and István Mayer),
whose students and youger colleagues form the third generation (J.G. Ángyán, A.G. Császár, G. Csonka, G. Lendvay, Á.  Nagy,
I. Pápai, P.R. Surján and P. Szalay). Nice results were achieved by the fourth generation, too (G. Czakó, M. Kállay, Ö. Legeza, E, 
Mátyus and L. Turi). Articles in this paper were written on the basis of lectures presented at the seminar of the Hungarian
Academy of Sciences on May 9, 2018. The program was the following:

• G. Czakó: Study of the dynamics and mechanism of basic chemical reactions.
• A. Császár: Molecules in motion. 
• Ö. Legeza: Information encoded in molecules, electronic structure of transition metal clusters. 
• I. Mayer: Bond order and valence indices. 
• A. Nagy: Density functional theory of excited states.
• I. Pápai: Quantum chemistry and the development of catalysts. 
• P. Surján: Electron localisation and the chemical bond. Results of the „Hungarian school.” 
• P. Szalay: Electron correwlation and electron structure.

Only methodological issues were treated, applications are numerous, they form an essential part of the understanding and
prediction of molecular structures and events.
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