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A kísérleti és az elméleti kutatómunka 
egyaránt fontos, komplementer 
tevékenységek. A nyers kísérleti 
adatok azonban adekvát kiértékelés 
nélkül semmit sem érnek. Ez a tény 
egyértelműen mutatja napjainkban a 
matematika és a számítástechnika 
jelentőségét a kémiában.  



Gimnázium (Esztergom, 1974-1977) 
-kémia tagozat (matematika, fizika, 
kémiai, biológia) 
 
Werner Heisenberg: A rész és az egész, Gondolat, Budapest, 
1975. 
Venetianer Pál: A molekuláris biológia időszerű kérdései, 
Tankönyvkiadó, Budapest, 1974. 
Beke Manó: Bevezetés a differenciál- és integrálszámításba, 
Gondolat, Budapest, 1965. 
Ladik János, Kvantumbiokémia, Gondolat, Budapest, 1967. 
 

(Később személyes kapcsolat Ladik Jánossal és Venetianer Pállal.)  





“[…] Ami felől nincs kétségem az az, hogy a 

Teremtőnek nagyon kellett ismernie a 

hullámmechanikát és a szilárd testek 

fizikáját, sőt alkalmaznia is kellett azokat. 

Biztos, hogy az élet megformálásakor nem 

szorítkozott kizárólag a molekuláris szintre 

csak azért, hogy azt a biokémikus számára 

egyszerűbbé tegye.” [Albert Szent-Györgyi, 

Introduction to a Submolecular Biology, 

Academic Press, 1960] 



“[…] A tudás olyan mint egy szent tehén, és az én problémám 

az, hogy miképp lehet egy tehenet úgy megfejni, hogy közben 

távol maradjunk a szarvaitól. […] Sokan úgy vélik, hogy a 

könyvek tartalmát a fejünkbe kell préselni. Azt gondolom, 

ennek az ellenkezője közelebb áll az igazsághoz. […] 

Valójában a legtöbbünknek egész életünkön át tanulni kell, és 

már deres fejjel történt, hogy én magam is hozzáfogtam a 

kvantummechanika tanulmányozásához. […]” [Albert Szent-

Györgyi, Teaching and the Expanding Knowledge, Science, 

146, 1278 (1964)] 



Egyetem, JATE (Szeged, 1978-1980,  
1980-1985, vegyész szak, summa 
cum laude) 
 
Szász Pál: A differenciál- és integrálszámítás elemei I-II, 
Közoktatásügyi Kiadóvállalat, Budapest, 1951. 
Paul R. Halmos: Véges dimenziós vektorterek, Műszaki Könyvkiadó, 
Budapest, 1984.  
Marx György: Kvantummechanika, Műszaki Könyvkiadó, Budapest, 
1964. 
Ladik János: Kvantumkémia, Műszaki Könyvkiadó, Budapest, 1969. 
D.M. Bishop: Group Theory and Chemistry, Clarendon Press, Oxford, 
1973. 
A. Szabo , N.S. Ostlund: Modern Quantum Chemistry, Macmillan 
Publishing Co., Inc., 1982. 



Empíria (1983-1992) 

-heterogén katalízis zeolitokon (termosztált cirkulációs reaktor 
építése, GC-analízis, szimuláció, paraméterbecslés) 

-gázok adszorpciója zeolitokon (volumetrikus adszorpciós 
berendezés építése, paraméterbecslés) 

-IR, UV-Vis spektroszkópiai tanulmányok zeolitokon (spektrumok 
dekonvolúciója, kiértékelése) 

Együttműködés Dr. Horst Förster professzorral és csoportjával 

1990: Hamburgi Egyetem, Fizikai-kémiai Intézet (3 hónap) 

1992: Hamburgi Egyetem, Fizikai-kémiai Intézet (6 hónap) 

Tasi Gyula: Kis molekulák adszorpciója és átalakulása zeolitokban: kísérlet és 
elmélet, Kandidátusi értekezés, 1993. 



Teória (1985-) 

PcMol (1986-1992): Semiempirical quantum chemical 

calculations on microcomputers, CheMicro Ltd., Budapest 
(Együttműködés Náray-Szabó Gábor akadémikussal.) 

Náray-Szabó Gábor: Alkalmazott kvantumkémia, Műszaki 
Könyvkiadó, Budapest, 1979. 

G. Náray-Szabó, P.R. Surján, J.G. Ángyán: Applied quantum 
chemistry, Akadémiai Kiadó, Budapest, 1987. 

Kapuy Ede, Török Ferenc: Az atomok és molekulák 
kvantumelmélete, Akadémiai Kiadó, Budapest, 1975. 

Kapuy Ede (1928-1999) 

12th Ede Kapuy Memorial Lecture (2011): Dr. Mayer István 



Molekulák reaktivitásának, hasonlóságának jellemzése: 
molekuláris elektrosztatikus potenciáltérképek és atomi 
töltések számítása 

Representation of molecules by atomic charges: a new population 
analysis. Journal of Computational Chemistry, 1992, 13: p. 371-379.  

Calculation of electrostatic potential maps and atomic charges for 
large molecules. Journal of Chemical Information and Computer 
Sciences, 1993, 33: p. 296-299. 

Using molecular electrostatic potential maps for similarity studies. 
Topics in Current Chemistry, 1995, 174: p. 45-71. 

Gyógyszermolekulák tervezése (egy magyar-amerikai céggel való 

kooperáció) 



Kutatómunka Japánban: Dr. Fujio Mizukami professzorral 

való együttműködés (1995-2001), Tsukuba Science City 













Molekulák alakja és mérete: alakszelektív katalízis 
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2,6-DIPN 



2,7-DIPN 
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Molecular Electrostatics, Energetics, and Dynamics of the Alkylation 
of Naphthalene: … Journal of Physical Chemistry A, 2000. 104: p. 
1337-1345. 

Positional Isomerization of Dialkylnaphthalenes: A Comprehensive 
Interpretation of the Selective Formation of 2,6-DIPN over HM 
Zeolite. Journal of Physical Chemistry A, 2001. 105: p. 6513-6518. 

 
Molecular shape, dimensions, and shape selective catalysis. 
THEOCHEM, 2003. 666-667: p. 69-77. 

Preparation of monodispersed Pt nanoparticles in MCM-41, catalytic 
applications. Catalysis Communications, 2008. 9: p. 762-768. 

Comment on “Shape-selective diisopropylation of naphthalene in H-
mordenite: Myth or reality?" Journal of Catalysis, 2011. 279: p. 229-
230. 



Molekulák konformációs analízise 

Scaled effective one-electron method based on G2-theory:  results for 
aliphatic alkane molecules. J. Chem. Inf. Comput. Sci., 1998. 38(4): p. 
632-638. 

Enumeration of the conformers of unbranched aliphatic alkanes. J. 
Phys. Chem. A, 1998. 102(39): p. 7698-7703. 

Quantum algebraic–combinatoric study of the conformational properties 
of n-alkanes. I. J. Math. Chem., 1999. 25: p. 55-64. 

Quantum algebraic–combinatoric study of the conformational properties 
of n-alkanes. II. J. Math. Chem., 2000. 27(3): p. 191-199. 

Similarity analysis of the conformational potential energy surface of n-
pentane. Computational and Theoretical Chemistry, 2011. 963: p. 378-
383. 



Teljes variációs ab initio kvantumkémiai számítások  
atomokra és molekulákra 

Hartree-Fock-limit energies and structures with a few dozen 
distributed Gaussians. Chemical Physics Letters, 2007. 438: p. 139. 

An extension of the virial theorem for general wave functions. 
Chemical Physics Letters, 2007. 449(1-3): p. 221–226. 

Energy decomposition based on the extended virial theorem: 
Hartree-Fock and second-order Møller–Plesset results. International 
Journal of Quantum Chemistry, 2009. 109(11): p. 2599–2605. 

An improved small Pople-type basis set (MP6-31G**) for aromatic 
hydrocarbons. Chemical Physics Letters, 2012. in preparation. 

Electronic structure computations with distributed Gaussians. Journal 
of Chemical Theory and Computation, 2012. in preparation. 



Ab initio termokémia 

The Origin of Systematic Error in the Standard Enthalpies of Formation of 

Hydrocarbons Computed via Atomization Schemes. ChemPhysChem, 2006. 

7: p. 1664-1667. 

Proton Affinity and Enthalpy of Formation of Formaldehyde. International 

Journal of Quantum Chemistry, 2009. 109(11): p. 2393–2409. 

High-Accuracy Theoretical Study on the Thermochemistry of Several 

Formaldehyde Derivatives. J. Phys. Chem. A, 2010. 114: p. 13213–13221. 

High-accuracy theoretical thermochemistry of atmospherically important 

sulfur-containing molecules. J. Phys. Chem. A, 2011. 115: p. 7823–7833. 

Benchmarking experimental and computational thermochemical data: the 

case study of butane conformers. Journal of Chemical Theory and 

Computation, 2012. accepted for publication. 



Mérési adatok precíz kiértékelése: a 
hibaterjedés számítása 

Analytical and Numerical Computation of Error Propagation of Model 

Parameters. Journal of Mathematical Chemistry, 2011. 49: p. 1322–1329. 

Linearizálni vagy nem linearizálni: paraméterek hibaterjedésének analitikus és 

numerikus számítása. Magyar Kemikusok Lapja, 2011. 46(12): p. 383-388. 

Tasi, G., Matematikai Kémia (Mathematical Chemistry). 2009, Szeged: 

JATEPress. 

Tasi, G., Számítógépes Kémia (Computational Chemistry). 2010, Szeged: 

JATEPress. 

Bevezetés a kvantumkémiába, Kvantumkémia, Kvantumkorszakok, 

Fizikai-kémia 



Köszönöm a figyelmet! 


