Rovid meltatas:

Csaszar Attila vegyész, az MTA doktora (1998), az ELTE tanszékvezetd egyetemi tanara
harom évtizede nemzetkozi szinten is kiemelkedd €s elismert kutatdja a kvantumkémianak, az
elektron- és magmozgasok elméletének, a molekuldk szerkezetkutatdsanak, valamint a szami-
togépes molekulaspektroszkopidnak. Az utobbi években elért kiemelkedd kutatdsi eredményei
kozé tartozik a spektroszkopiai haldézatok elméletének kidolgozasa és azok alkalmazasa nagy-
felbontasti molekulaszinképek értelmezésére és asszignalasara, a kvantumkémia negyedik
korszakanak definialasa ¢€s ennek kapcsan sokoldalu mddszerfejlesztés a varidcios alapt mag-
mozgas szamitasok teriiletén, illetve egyes egzotikusnak tekintett kémiai jelenségek (mint pl.
az alagtthatds €és a rezonanciak) vizsgalata. Az altala fejlesztett elméletek segitségével kiter-
jedt szamitasokat végzett gyakorlati szempontbo6l is fontos tudoméanyos problémakra, mint
példaul a foldi liveghdzhatds megértése. Ennek kapcsan egy IUPAC Task Group keretében
nagymértékben hozzajarult a viz izotopologjai spektrumainak részletes megértéséhez.

Reszletes indoklas:

Csaszar Attila 1959-ben sziiletett Dorogon, 1983-ban szerzett — a Kar Kivalo
Hallgatojaként és Népkoztarsasagi Osztondijasként — vegyész diplomat az ELTE-n. Diploma-
munkdjat az MKE nivodijjal jutalmazta. Oktatoi és kutatéi palyafutdsa az ELTE-hez
kapcsoladik, a kiilfoldi tanulméanyutaktol eltekintve (kozte hosszabb 1d6 eltdltése a stanford-i
(USA), illetve a cambridge-i és reading-i (UK) egyetemeken) itt dolgozik 1983 6ta, jelenleg
egyetemi tanarként, a Fizikai-Kémiai Tanszék tanszékvezetdjeként, az daltala alapitott
Molekulaszerkezet ¢s Dinamika Laboratérium vezetdjeként.

Csaszar Attila kutatasai a kezdetektdl a kvantumkémia és a nagypontossagu kisérleti
kémia eredményeinek 6sszekapcsolasara iranyultak, ezen a teriileten szamos 1) elméleti mod-
szert vezetett be ¢és alkalmazott sikerrel. A pontos, hibabecslést is tartalmazo kvantumkémiai
szamitasok egyik vilagviszonylatban szamon tartott uttdroje. Az altala az 1990-es évek elején
kifejlesztett un. focal-point analysis (FPA) modszer ma mar széleskorii alkalmazasra talalt a
kvantumkémiaban. Az FPA moddszer segitségével meghatarozta az utdébbi években példaul a
bioldgiai épitdkdveknek szamité6 aminosavak (glicin, prolin, alanin, cisztein és treonin) kon-
formereit, azok szerkezetét és relativ entalpidjat, ezeket ma is elfogadott referencia értékek-
ként tartjak szdmon a kisérleti tanulmanyokban is. Ugyanezen modszer alkalmazasaval rogzi-
tette molekuldk proton affinitdsanak skalajat, valamint egy részvételével mikodé TUPAC
Task Group alkalmazta modszereit és eredményeit gyokok termokémidjanak feliilvizsgalata
soran.

Az utébbi 10 évben érdeklddése alapvetden a varidcids alapti magmozgas szamitasok
¢s a molekulaspektroszkopia felé iranyult, jelentds szdmban vezetett be olyan 0j szamitasi
eljarasokat ¢s modszereket, melyek szoros kapcsolatot teremtenek a kvantumkémia és a
szerkezeti kémia, illetve a nagyfelbontasti spektroszkopiai mérések eredményei kozott.
Kutatésai tobb kiemelkedd, jelentds nemzetkdzi érdeklddést kivaltd, a témateriileten
meghatarozd kozleményt eredményeztek. A vizmolekula pontos potencidlisenergia-
feliiletének, dipolusfeliiletének és rezgési-forgasi spektrumanak szamitasarol a Science
folyoiratban 2003-ban megjelent kézleményére ma mar tobb mint 180 hivatkozés érkezett.
2012-ben jelent meg kozleménye a H;™ molekulaion spektroszkopidjarol a Phys. Rev. Lett.
Folyoiratban (eddig 14 hivatkozassal). A haromatomosnal nagyobb molekuldk rezgési-forgasi
spektrumdnak varidcios alapli szamitasara és értelmezésére 0j algoritmusokat és programokat
fejlesztett ki (DOPI, DEWE, GENIUSH). Kidolgozta a spektroszkopiai haldzatok elméletét,
mellyel a lehetd legpontosabb kisérleti energiaszinteket hatarozta meg kis molekuldkra (H,O
és izotopologjai, Hy' és izotopologjai, ketén), az altala kifejlesztett MARVEL (Measured
Active Rotational-Vibrational Levels) algoritmus 0j alapokra helyezte a nagyfelbontast
szinképek analizisének bonyolult feladatat. Jelentds eredményeket ért el disszociacids



allapotok feletti un. kvazistacionarius rezonancia allapotok szamitdsdban. A Nature
folyodiratban keriilt 2008-ban kozlésre a hidroximetilén (HCOH) gydk eldallitasaval és
alaguthatassal formaldehiddé torténd atalakuldsaval kapcsolatos kdzleménye, megalapozva a
hidroximetilén szdrmazékok érdekes és furcsa kémidjat (85 hivatkozéas). Munkdssagat
kivaloan foglalja 6ssze a 2012 elején a Phys. Chem. Chem. Phys. folyoéiratban a szerkesztok
felkérésére megirt ,,The fourth age of quantum chemistry: Molecules in motion” cimii
Perspectives” kozleménye, mely megjelenésekor a folydirat masodik legtobbet letoltott
cikkéve valt.

Csaszar Attila eddig tobb mint 180 tudoméanyos kdzleményt jelentetett meg, melyekre
kozel 5500 hivatkozas érkezett. H-indexe a hazai vegyészek kozott kimagasléan magas, 42, a
cikkeire érkez0 hivatkozasok szama évente mintegy 650-nel emelkedik. 2011-ben jelent meg
angol nyelven tarsszerkesztéként és szerzOként is jegyzett (tan)konyve, ,,Equilibrium
Molecular Structures” cimmel. 1997-ben elnyerte az Elsevier kiad6 ,,Sir Harold Thompson”
dijat. 2010-ben a Svajci Kémiai Tarsasag eldado korutra hivta. Két tanitvanya is elnyerte a
Junior Prima dijat.



