Mi a csoport kutatdsdnak témdja, milyen aktudlis tudomdnyos
kérdéshez kapcsolddik ez?

Gyermekkorom 6ta két dolog érdekelt leginkdbb: a) a hétkozna-
pi anyag, ami benniinket koriilvesz; és b) a miért? miért? miért?
miért? ... — a miértek ,,végtelen” sorozata... Ez az érdekl§dés vi-
szonylag természetes médon vezetett el a kémia és a fizika ha-
térteriiletére, és végiil is a molekuldris anyag legalapvet8bb el-
méletéhez. Szakkifejezésekkel élve a csoportom kutatdsi témdja
a molekuldris kvantumdinamika, a molekulaspektroszképia és a
molekulafizika tertiletére esik.

Melyek voltak tudomdnyos fejlédésének fontosabb dllomdsai?

Egyrészt mérnok sziileim természettudomdnyos érdeklGdése
meghatdrozé volt. Mdsrészt pedig a kivdlé komplex dltaldnos is-
kolai oktatds-nevelés, és az erds gimndziumi (Apdczai) szakis-
meretek utdn az egyetemen (ELTE) b6ven volt terem arra, hogy
a kivancsisdgomat ,,kovessem”. Nagyon bdtorité és tdmogaté cso-
portba keriiltem a doktori éveim alatt (ELTE, Csdszdr Attila),
ahonnan sok sikerélménnyel és stabil szakmai alapokkal felvér-
tezve vdgtam neki a vildgnak a PhD fokozatom megszerzése
utdn. Posztdoktori kutatémunkdt folytattam (kutatdssal és egy
kevés oktatdssal) 2-2 éven 4t az ETH Ziirichen és a Cambridge-i
Egyetemen. A sok-sok évnyi tanulds és vildgjdrds utdn, 33 évesen,
Cambridge-bdl hazatérve, svdjci tdmogatdssal kezdtem el 6ndllé
kutatéi palyafutdsomat az ELTE-n 2016 nyardn.

Kérem, kicsit részletesebben is beszéljen olvasdinknak egyik ked-
venc kutatdsi témdjdrol!

Jelenlegi kedvenc kutatdsi témdm a relativisztikus kvantumme-
chanika.

Az ETH Zirichen Markus Reiher professzor mellett voltam
asszisztens (szdmoldsi gyakorlatokat vezettem), és észrevettem
pér ellentmonddst a tananyagban. Ez a relativisztikus kvantum-
kémiai alkalmazdsokat (dtmenetifémek és nehéz elemek kémid-
ja) — amelyrdl a tantdrgy szélt — nem igazdn befolydsolta, de en-
gem nagyon zavartak ezek az apré ellentmonddsok. Elkezdtem
ilyen témdju szakkonyveket keresni és olvasni, és ennek hatdsdra
csak még jobban osszezavarodtam. Az ELTE-r6] nagyon erds el-
méleti alapokkal mentem tovdbb, megbizhat¢ irdnytiiket vittem
magammal, és minden arra utalt, hogy itt valami nem teljesen
stimmel. Ekozben kétféle irdnyrdl hallottam: az egyik, hogy old-
juk meg varidciésan a Dirac-egyenletet atomokra és molekuldk-
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A csoporttal

ra, ahogyan - félig-meddig empirikusan - a relativisztikus kvan-
tumkémidban szokds (itt villogott a piros ldmpa a fejemben, hogy
valami nem stimmel), a mdsik — amir6l egy kisérleti, precizids
spektroszkdpiai csoporttdl hallottam —, hogy dolgozzunk per-
turbativan (akdrmit is jelentsen most ez pontosan). Az utébbi
irdny numerikus eredményei szinte tokéletes egyezést mutattak
a vildgon elérhetd legjobb, legnagyobb felbontdst mérésekkel, de
az irodalom borzasztéan komplikdlt, nehezen tanulhaté/olvasha-
t6 volt. Csak nagyon specidlis rendszerekre alkalmaztdk ezt a
perturbativ elméletet (pl. hidrogénatom), és sehogyan sem lehe-
tett 6sszehozni a nehézelemek vegyiileteire végzett szdmitdsok-
kal (relativisztikus kvantumkémia), amelyek egész jé egyezést
mutattak (a sokkal kisebb ,,felbontdsd”) kémiai tapasztalatokkal.
Frusztraléak voltak ezek az ellentmonddsok, és bar nagyon ér-
dekelt a téma, nem volt olyan j6l megalapozott, kutathaté kér-
dés-irdny, amelynek mentén, évi 1-2 cikket publikdlva tudtam
volna el6re haladni. (Manapsdg az az dltaldnosan elfogadott — és
szerintem életszerd — tudomdnyos mddszertan, hogy évi egy-
két(-néhdny) szakcikkben megjelentetjiik a legfrissebb kutatdsa-
ink eredményét. A szakcikk a tudomdnyos kommunikdci hiva-
talos, maradandé formdja.)

Lassan 12 éve, hogy elGszor szembesiiltem ezekkel az ellent-
monddsokkal, azéta viszem magammal a témdt a hdtizsdkomban,
és id8rdl iddre elGveszem. IdGkozben kideriilt, hogy nemcsak én
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nem taldltam meg az egyértelmi vélaszokat a kérdéseimre, ha-
nem ezek a védlaszok nem is léteztek. Evek teltek el, mire erre az
egyszer( felismerésre rdjottem! A kovetkezd években meg tudtam
fogalmazni konkrét kutatdsi kérdéseket és feladatokat.

Ma ott tartok a kutatécsoportommal, hogy médr fogdst taldlunk
a felismert gubancokon, és kezdjitk megérteni, hogyan lehet elvi-
leg is helyes szdmitdsokat végezni, amelyek a nagy felbontdsu pre-
ciziés spektroszkdpiai (az atomi-molekuldris tartomdnyra végez-
het§ legpontosabb!) mérésekkel dsszevethetGek lesznek, és helyt-
dlléak lehetnek mind a konnyd, mind a nehéz elemekre.

Felszabadité érzés, hogy lassacskdn, de sikeriil megoldani egy
(szdmomra) évtizedes problémdt, ami kezdettd] fogva nagyon ér-
dekelt, és ami kisér, kisért, s6t: kisérT, de legaldbbis kisérTETT.
Nem ldthattam el@re, hogyan alakul ez a torténet. Benne volt a
pakliban, hogy semmit sem tudok kezdeni az ellentmonddssal.
Még most is csak valahol féldton tartok a munkatdrsaimmal, és
az is lehet, hogy elakadunk valahol a tovdbbi alkalmazdsok so-
rdn. De ha {gy lenne, akkor legaldbb azt szeretném majd megér-
teni, hogy ,,miért?”.

Mennyire ldthatéak eredményei nemzetkozi téren?

Errdl a nemzetkozi tér mivel§it kellene megkérdezni (bér ez jé
sok id6be telne, mert j6 nagy ez a tér). Pillanatnyilag arrdl tudok
beszdmolni, hogy van néhdny személyes ismer§som a vildg né-
hény nagy egyetemén, mostandban sokfelé hivnak elGadni, és
eddigi pélyafutdsom sordn két egyetemen voltam vendégpro-
fesszor (ETH Ziirich — 2019, Georg-August Universitit, Gottingen
—2022/2023). Nagy megtiszteltetés, hogy 2021-ben az elméleti és
szdmitdsos kémikusok vildgszervezete (World Association of The-
oretical and Computational Chemists, WATOC) nekem itélte a(z
évente egy 40 év alatti kutaténak adhatd) Dirac-medalt.

(A tudomdnymetriai mérgdszdmokat szeretném elkeriilni ebben
az interjiban, mert azt gondolom, hogy az emberi megértést,
»megldtdst” és kreativitdst lehetetlen egyetlen vagy akdr csak né-
hény mér@szdmmal jellemezni. Ezeket a mérészdmokat sok he-
lyen haszndljdk, sok helyen részlegesen haszndljék, sok helyen
pedig egyaltaldn nem haszndljak tudomdnyfinanszirozdsi donté-
sek meghozataldban.)

On szerint mi kell ahhoz, hogy az itthoni kutatdsok is fel tudjdk
kelteni a nemzetkizi szakmai kozdsség érdeklddését?

Sosem a nemzetkozi szakmai kozosség érdeklgdésének felkelté-
se volt az elsddleges célom, hanem alapvet fontossdgu tudomd-
nyos kérdések megértése és megolddsa. Eddigi munkdm sordn
jellemzGen nem a mainstreamet kovettem. Mindig is szerettem
olyan, ldtszélag ,.kis” dolgokkal foglalkozni, amelyekrdl dgy érez-
tem, hogy valamilyen értelemben alapvetd fontossdguak. Nagyon
szeretem azt a Max Planckrdl szdl6, ismert torténetet, amely sze-
rint a 19. szdzad végén a tehetséges, ifju Planckot a tandrai elta-
nécsolték a fizika tanuldsétdl, mondvdn, hogy az mdr egy majd-
nem lezdrt tudomdnyteriilet — egy-két ,,aprésdgtdl” eltekintve.
(Planck szerencsére a sajdt feje utdn ment...)

Kérem, mutassa be a csoportot!

Kezdetben (2016) attdl tartottam, hogy majd én leszek az egyele-
mi csoport, ezért a ma dltalam vezetett Molekuldris Kvantum-
dinamika Kutatdcsoport hivatalos ,,bejegyeztetésére” is csak ki-
csit kés@bb keriilt sor (2017) az ELTE Kémiai Intézetében. Labo-
ratériumnak pedig végképp vakmergségnek éreztem volna ne-
vezni a kezdeményezést... Csoddlatos mdédon alakult az elmult
néhdny év (fél évtized), és pillanatnyilag egészen fantasztikus
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csoport van koriilottem. A jovét illetGen szeretném, ha tobb ki-
vélé doktorandusz csatlakozna hozzédnk.

Hogyan lehet idehaza megteremteni egy ilyen nagy csoport mii-
kodési feltételeit? Mekkora a szerepe ebben az intézmény tdmo-
gatdsdnak és mennyi a csoportvezetd pdlydzati képességének?

A Molekuldris Kvantumdinamika Kutatécsoport elmult 6 éves
kiépiilése és miikodtetése szinte teljes mértékben kiilfoldi (Euro-
pean Research Council és Swiss National Science Foundation) fi-
nanszirozdsnak koszénhet8. Azt gondolom, hogy a kutatécsoport
az elmult 6 év sordn mdr bizonyitott, ezért a jovét illetGen sze-
retnék intézményi (ELTE) és hazai (magyar, példdul MTA és
NKFIH) tdmogatdst l4tni a finanszirozdsban.

Milyen szerepe van a sikeres kutatdsban a nemzetkizi kapcsola-
toknak?

Azt gondolom, hogy a tudomdny ,,lényege” személyes kapcsola-
tokon keresztill mikodik, és az a szép a dologban, hogy nagyon
kiilonboz6, akdr a vildg barmely pontjdrdl érkezé emberek tud-
nak egy-egy tudomdnyos témdn egyiitt dolgozni. Sokszor inspi-
rdléan hat egy-egy ilyen egyiittmtikodés. Ugyanakkor versenyben
is vagyunk mds kutatéhelyekkel, ezért azt gondolom, hogy fon-
tos megbecsiilni a helyben kifejlesztett (,,sajit”) eredményeket.

Mennyire tartja hivatdsdnak az oktatdst a kutatds mellett?

Altaldnos iskolds koromban (fizika-francia szakos) tandr szeret-
tem volna lenni. El6fordult, hogy az osztdlytdrsaim azt kérték a
tandrainktdl, hogy én magyardzhassam el nekik a tananyagot: tel-
jes természetességgel kimentem a tdbldhoz és elmagyardztam.
(Gyermekfejjel nem is jutott eszembe, hogy ez micsoda nagy meg-
tiszteltetés az osztélytdrsaim és micsoda géldns gesztus a tandraim
részérdll) Azt hiszem, hogy ez a ,,tandri-tanitéi” képességem so-
kat romlott az évek sordn. Legf6képpen azért, mert elébb a tanul-
madnyi versenyeken, majd a nagyon kemény tudomdnyos ver-
senyben muszdj volt mdsra (a ,sajit eredményekre”) dsszpontositani.

Marad kapacitdsa tudomdny-népszeriisitésre, egydltaldn felada-
tdnak érzi ezt is?

Kevés id6m marad tudomédny-népszerdsitésre. Ezt nem bdnom,
mert azt gondolom, hogy vannak, akik tigyesebbek ebben, és tigy
érzem, én jelenleg tobbet tudok tenni az MSc—PhD-hallgaték
szintjét6l kezd6dGen a szakmai témavezetés teriiletén.

Hogyan tudja dsszeegyeztetni a munkdjdt a csaldddal?

NGként és anyaként tgy érzem, hogy ez nagyon nehéz, tulajdon-
képpen lehetetlen véllalkozds. Olyan értelemben lehetetlen, hogy

A gyerekekkel
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nincsen jé megolddsa. De valamilyen megolddsa azért van. Egy
természettudomdnyos lapban mondhatom, hogy kicsit olyan,
mint egy tdlhatdrozott egyenletrendszer. Az én életem igy ala-
kult. Mindenesetre nagyon hdlds és biiszke vagyok, hogy van egy
szép csalddom.

Milyen érveket tudna mondani egy, még Onnél is fiatalabb kol-
légandnek a pdlydn maradds mellett?

Nem prébédlndm meggydzni. Ellenkezbleg, arrdl prébdlndm meg-
gy6zni 6t, hogy ne mondjon le a csalddrdl (én kaptam olyan - kii-
lonben Gszinte és ,,j6 szdndék” — tandcsot, hogy ha mdr itt tartok
a pdlydmon, akkor felejtsem el a csalddalapitdst...). De ha mégis
ugy dontene, hogy maradna a pdlyén, akkor nagyon drukkolnék
neki, és legf6képpen ,,csoddlndm” az erejéért és a batorsdgdért.

Evtizedes tdvlatban helytdllni mind a tudomdnyban, mind a
csalddban egy nd szdmdra nagyon nehéz, sokszor héldtlan és
kockdzatos ut. Szerencsére a modern technoldgia (kozlekedés,
kommunikdcié, mobil és hdztartdsi eszkdzok, modern anyagok
stb.) segit ebben - a kisgyermekeim mellett én mdr csak egy
gondolat-iréra vdgytam. Egy ponton til azonban a technoldgia
mdr nem tud segiteni, az emberre van szitkség. Egy anydt sok
mindenben lehetetlen helyettesiteni, sok mindenben viszont le-
het. Ezekben a kezdeti, kihivést jelent§ években a férjem és az
édesanydm voltak a legnagyobb segitségemre.

Ezenkiviil pedig inspirdléan hatottak — a reménytelen pillana-
tokban — az ismert, csalddos kutaténdk megszodlaldsai: Mildred
Dresselhaus (MIT, 4 gyermek), Ursula Keller (ETH Ziirich, 2
gyermek), és példdul egy kozelmdiltbeli személyes benyomds: Clo-
tilde Fermanian (Université de Paris-Est Créteil, 4 gyermek).

Mivel tud a kutatdhely, a kollégdk, a tdrsadalom segiteni ebben?

Hérom dolgot gytjtottem Gssze:

1) A tudomdnyban alapvet§ elvdrds a mobilitds. Ha egy n§ éve-
kig kiilfoldon, az EU-n kiviil kutat, majd hazatér, gyermeke szii-
letik, akkor nem jogosult érdemi juttatdsokra (TGYAS, GYED): az
osztondijak kifrdsakor gondolni kellene erre a ,lyukra” is.

2) Oridsi sziikség van bolcsddékre, voddkra az egyetemek és
kutatéintézetek kozvetlen kozelében.

3) Sziikséges tdmogatdst (legaldbb részleges visszatéritést) biz-
tositani szakmai utazdsokkal kapcsolatban felmeriilg pluszkolt-
ségekre kisgyermekes anydk részére (t5bb kiilfoldi egyetemen 1é-
tezik ilyen, példdul ,,Returning Carers Scheme” néven).

Ebbé1 az interjuibdl mdr kideriilt, hogy On izig-vérig elméleti ku-
tatd. Hogyan ldtja ebbdl a perspektivdbdl a kisérlet és elmélet
kapcsolatdt?

Engem mindig a molekuldris anyag kvantitativ tulajdonségai, jel-
lemzése érdekelt. Nem trendek vagy nagysdgrendek, hanem a
pontos mérés és szdmitds. Lenyligoz6nek taldlom, hogy fantasz-
tikus pontossdggal lehetséges id6t mérni, id6t lehet a legponto-
sabban mérni. Ezenkiviil olyan mennyiségeket lehet nagyon pon-
tosan mérni, amelyeket valahogyan az id§ mérésével kapcsolat-
ba lehet hozni. Egy pontos mérésbdl adddik egy valahdny értékes
jegyre meghatdrozott szdm, ami a 0,1,2,...,9 szdmjegyek valami-
lyen sorozata. Azon kiviil, hogy egy mérés bizonytalansdgdnak
egyre nagyobb leszoritdsa dridsi intellektudlis és mészaki-termé-
szettudomdnyos teljesitmény, egy ilyen szdmsorozattal 6nmagd-
ban nem lehet mit kezdeni. Ahhoz, hogy értelmezni tudjuk ezt a
szdmsorozatot, kell egy j6 elmélet vagy legaldbb egy modell, ami-
vel egy hasonl$ szdmot kapunk. Ha a modelliink sok rendszerre
jol teljesit, konzisztens, és még néhdny tovébbi elvdrdsnak meg-
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felel, akkor j6 elméletnek gondolhatjuk. Egy jé elmélet tartalmat,
tuddst, megértést, rendszert tehet a mérési adatsorok mogé. Es
forditva, az egyre pontosabb mérési adatsorok késztetnek ben-
niinket arra, hogy tokéletesitsiik a modelljeinket és az elméletein-
ket. A kvantitativ elméleteinkben olykor szerepel néhdny fizikai
dllandé. A kémia szdmdra alapvetd fontossdgu fizikai dllandé az
elektron toltése, valamint az elektron és a proton témegének aré-
nya. Ezeket a mennyiségeket a legpontosabb mérések és a leg-
jobbnak gondolt elméletek alapjdn hatdrozzdk meg (nagyon le-
egyszersitve: az ,,dllanddK’ kiilonféle értékeit behelyettesitik az
elmélet egyenleteibe, és megnézik, hogy mely értékkel adédik a
legjobb egyezés az aktudlisan legjobbnak gondolt mérési ered-
ményekkel). Rendszeresen finomhangoljdk ezeket az ,,dllandé-
kat”. Néhdny éves tdvlatban ennek a finomhangoldsnak a legtsbb
alkalmazds szempontjdbdl kicsi a jelentGsége. Az igy meghatdro-

—

Sikeres négyévnyi doktori kutatdmunka megiinneplése
a WATOC-on, Vancouverben, Alberto Martin Santa Dariaval
(balra) és Ferenc Daviddal (jobbra) 2022 juliusaban

zott ,,dllandék” az anyag modellezésének egy széles tartomdnydn
haszndlhatdk, és a szdmitdsokbdl akdr el8re jelezhetiink eredmé-
nyeket a mérések szdmdra (példdul, hogy hol keressiik a mérési
adatsorban a jelet) vagy akdr mérések helyett (mert tdl koltséges
vagy akdr lehetetlen lenne elvégezni a mérést a jelenleg rendel-
kezésre 4ll6 laboratériumi koriilmények kozott).

Réviden: mérés nélkiil az elmélet csak fantdzidlds, elmélet nél-
kiil a mérés csak adathalmaz.

A kutatds nemzetkozisége miatt sok fiatal kutatd szembesiil az
»itthon vagy kiilf 6ldon” dilemmdval. Hozott mdr ilyen dontést
életében? Ha igen, mi volt az érv az itthonmaradds mellett?

Ebben a tekintetben szuperpondlt dllapotban vagyok. Allandéan
elvdgyédom (sok konferencia- és szemindriumi meghivdst, két
vendégprofesszori meghivést is elfogadtam madr), kzben pedig
ugy érzem, hogy minden, az otthon szeretetétdl tévol toltstt perc
veszteség — szakmai szempontbdl is. A legjobb Gtletek (kreativi-
tds), a ,,na, ezt most kiprébdlom, és lehet, hogy zsdkutca” attittid
(bétorsdg) abbdl a szeretetbdl és biztonsdgbdl tdpldlkoznak, amely
az ismert, szeretett kornyezettdl szdrmazik. A rendszeres repii-
16utakat mégis azért szeretem, mert olyankor hosszan, zavarta-
lanul lehet olvasni, gondolkozni. Eddig minden természetesen
alakult. Kivdncsian vdrom a folytatdst.

Mi pedig szivbdl szurkolunk ehhez! Sok sikert kivdnunk a tovdbbi
kutatdsokhoz és sok oromet a csaldd korében!

Szalay Péter
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