Dr. Mayer Istvan

Mayer Istvan fizikus, a kémiai tudoméany doktora (1987), kozel négy évtizede a
kvantumkémia ¢és molekulafizika kiemelkedd ¢és elismert kutatdja hazédnkban és a
nagyvilagban.

1943-ban sziiletett Budapesten; 1967-ben szerzett kitiintetéses radiofizikusi diplomat a
Harkovi Egyetemen. Kutatoi palyafutdsa az MTA Kozponti Kémiai Kutatdintézetéhez, ill.
Kémiai Kutatokozpontjahoz kotddik: kiilfoldi tanulmanyutaktol eltekintve itt dolgozik 1968
Ota, jelenleg tudoményos tanacsadéi besorolasban. Tudomdanyos érdeklédése 1970 ota a
kvantumkémiai problémaék felé fordult, ahol nemzetkozileg igen jelentds eredményeket ért el.
F6 kutatdsi teriilete a kémiai kotés fizikai természetének leirdasa és az intermolekularis
kolcsonhatasok elméleti vizsgalata.

Aktivitasa az 1980-as évek elejétdl a kotésrend- és vegyérték-indexek kifejlesztésére iranyult,
ahol szamos jelentds ujitast vezetett be. Ezeknek az indexekeknek a jelentdsége abban rejlik,
hogy fontos koncepcionalis kapcsolatot teremtenek a molekuldk (mint elektron- és atommag-
rendszerek) fizikai leirasa és a kotésekkel Osszekapcsolt atomok altal alkotott molekulak
kemiai elképzelése kozott. Segitségiikkel rendszerezhetdk €s értelmezhetdk a kvantumkémiai
szamitasok eredményei, mert olyan informaciot nyujtanak, amelyek kémiai jelentéssel birnak.

A kotésrend ¢és vegyérték-indexek elddeit a szemiempirikus kvantumkémiai moédszerek
idején vezették be; ezek ab initio szinti megfeleldjének kifejlesztése Mayer Istvan
munkassaganak koszonhetd: az ab initio kotésrend-index az 4ltala 1983-ban kidolgozott
kemiai Hamilton-operator kozelités” keretében jelent meg. Erre a kdzleményére eddig tobb,
mint 700 hivatkozast kapott, ami az utdébbi évben kozel szazzal gyarapodott: ez egyértelmiien
jelzi, hogy a mddszer alkalmazasa egyre szélesebb korben terjed. A Mayer-féle kotésrend-
szamitasi modszer mara mar beépiilt a standard kvantumkémiai programcsomagokba.

A tovabbiakban Mayer I. (munkatarsaival egyiitt) kiilonféle energia-dekompizicios eljarasok
kidolgozasaval bevezette és jellemezte az ab initio energiakomponenseket, késébb a “3D-
analizis” keretében a 3-dimenzids fizikai térben is értelmezhetd kotésrendeket, vegyértékeket
¢s energiakomponenseket. Aktudlis kutatasainak célja tovabbra is ) sémak keresése a kémiai
informdcio a posteriori kinyerésére a kvantumkémiai szamitdsok eredményeib6l. (Nemrég pl.
bevezette az effektiv minimdl bazis fogalmat, amely OsszekOti a modern szamitasok
modszertanat a klasszikus kémiai gondolkodéssal.)

Mayer Istvan tudomanyos kutatdi teljesitményével harom alkalommal érdemelte ki az MTA
Kémiai Kutatokozpont (ill. elédje) Intézeti Dijat; 1998-ban pedig Akadémiai Dijat kapott.

Az ELTE TTK cimzetes egyetemi tanara. Evtizedek ota tart haladé kvantumkémiai
specialkollégiumot az egyetem didkjai és PhD hallgatéi szamara. 2 magyar és 2 spanyol
diaknak volt PhD témavezetoje.

Eddigi palyafutasa alatt 168 tudoméanyos kozleményt jelentetett meg, amelyekre Osszesen
tobb, mint 3000 hivatkozast kapott.

2003-ban jelent meg angol nyelvii monografiaja (haladé szintli tankdnyv kvantumkémikusok
szamara) — az els6 olyan konyv, amelyben kivétel nélkiil minden kvantumkémiai tétel és
allitds bizonyitva van. (I. Mayer: Simple Theroems, Proofs, and Derivations in Quantum
Chemistry, Kluwer/Plenum: New York, 2003. - A kdnyv 2005-ben orosz forditasban is
megjelent.)



