
Fizikai-kémia 

A fizikai kémia az anyagok és kémiai folyamatok mérhető tulajdonságainak 

meghatározásával és az azokat jellemző törvényszerűségek feltárásával foglalkozik. A hazai 

kutatóhelyeken az elmúlt 30 évben az anyag- és molekulaszerkezet, az elméleti kémia, az 

elektrokémia, a katalízistudomány, a kolloidkémia, a koordinációs kémia, a reakciókinetika és 

a fotokémia területén folytak különösen sikeres kutatások. A legfontosabb eredmények az 

ország hat legnagyobb egyetemén és két MTA kutatóintézetben születtek. A legtöbb 

kutatóhelyen több szakterületen alakultak ki nemzetközileg is elismert iskolák. 

Az 1990 előtti kutatási struktúra örökségeként a legnagyobb fizikai-kémiai kapacitás az 

ezredforduló előtti és utáni évtizedben az MTA KK-ban (KKKI) és jogutódaiban (MTA TTK) 

koncentrálódott. A kutatóközpontban az említett területek mindegyikében születtek maradandó 

eredmények. A kvantumkémia alkalmazói világszerte széles körben használják a Mayer-féle 

kötésrend és vegyérték-indexeket. Az indexek alkalmasak a molekulák kötési viszonyainak 

jellemzésére. Népszerűségüket bizonyítja, hogy számos, a nemzetközi piacon vezető 

kvantumkémiai szoftverbe is beépítették azokat. Nemzetközi hírű a Központban folyó 

polimorfia kutatás. Az elektrokémia területén új váltóáramú módszereket fejlesztettek ki 

korróziós folyamatok jellemzésére. A korróziós inhibitorokról szerzett kutatási eredmények 

alapján technológiát fejlesztettek ki kazánok korrózióvédelmére, amely széleskörű ipari 

alkalmazást nyert. Az elektromos kettősréteg átrendeződéseinek kinetikájával kapcsolatos 

különlegesen pontos mérési eredményeik alapul szolgálnak a jelenség megértését célzó, 

világszerte folyó modellvizsgálatokhoz. A heterogén katalízis területén fémmel katalizált 

reakciók kinetikai leírásában születtek jelentős eredmények. Az optikailag aktív molekulák 

fémmel katalizált szintézisében is nemzetközileg jegyzett eredményeket értek el. Az Intézet 

sokáig a hazai zeolitkutatás központja volt. Szintetizáltak és úttörő módszerekkel 

szisztematikusan módosítottak különféle zeolitokat, meghatározták katalitikus tulajdonságaikat 

és használták őket környezetvédelmi szempontból fontos reakciók (deNOx és SCR reakciók) 

katalízisében. Egyik katalizátorukat a MOL krakküzemében hasznosították. Sikereket értek el 

üzemanyagcellákban használható szénmonoxid-tűrő katalizátorok fejlesztésében. A 

központban működő nemzetközi hírű reakciókinetikai iskola kutatói meghatározták számos, a 

légkörkémiában fontos elemi kémiai reakció sebességi együtthatóját. Elméleti kémiai 

módszerekkel feltárták a molekulák ütközéseiben lejátszódó energiaátadást jellemző 

törvényszerűségeket. Fotokémiai és fotofizikai módszerekkel különleges kinetikájú reakciókat 

jellemeztek, és a gyógyszerkémiában alkalmazható szupramolekuláris rendszereket 

fejlesztettek ki.  

Az MTA KFKI és jogutódjaiban (Energiatudományi Intézet, EK, MTA Wigner FK) 

folyó heterogén-katalízis kutatás során nemzetközileg jegyzett eredményeket értek el a 

fémkatalizálta szénhidrogénreakciók körében. Bevezették a katalitikus rendszer fogalmát, ami 

a nemzetközi szakirodalomban is elterjedt. Sikeresen kombinálták a fém- és a zeolitkatalízist 

kis molekulák átalakítására, és a folyamatok mechanizmusát is megállapították. A Paksi 

Atomerőmű üzemeltetésének támogatására jellemezték az atomerőművi korróziós 

folyamatokat. Általánosították az elektródkinetikai törvényeket fraktálgeometriájú 

határfelületek esetére, ami nemzetközi visszhangot keltett. Unikális elektrokémiai 

fémleválasztási módszert fejlesztettek ki mágneses és nem-mágneses multirétegek előállítására. 

Jellemezték a kapott multirétegek magnetotranszport sajátságait és a bevonatok mélységi 

komponens-eloszlását.  

A BME kutatói a fizikai kémia több területén folytatnak sikeres kutatásokat. 

Nemzetközi hírnévre tart számot az Egyetemen működő, Lendület- és ERC támogatással 

folytatott kvantumkémiai módszerfejlesztés. Mivel a kidolgozott programjaikat szabadon 

elérhetővé tették, a módszereiket a nemzetközi közösségben széles körben használják. A 



kolloidkémia területén orvosbiológiai alkalmazás céljából biokompatibilis mágneses polimer 

géleket, továbbá intelligens üvegeket és reszponzív lágy anyagokat állítottak elő. Az 

eredmények alapján több szabadalmat is benyújtottak. Szén alapú, hab szerkezetű funkcionális 

nanoszerkezeteket és speciális bevonatokat állítottak elő, és a pórusrendszer módosításával új, 

előnyös tulajdonságokat alakítottak ki. Jellemezték a felület kémiai tulajdonságainak szerepét 

2D és 3D geometriájú szenek viselkedésében. Az ELTE kutatóival együttműködésben repülő- 

és űrjárművek szigetelésére alkalmas ultrakönnyű, jó hőszigetelő anyagokat állítottak elő. A 

szálas, nanopórusos, porózus szerkezetüket 1600 ºC-ig megőrző alox anyagok tesztelése 

jelenleg zajlik a világűrben.  

Az MTA-BME Anyag- és Molekulaszerkezeti Kutatócsoportban, amely 2011-ig 

működött, nemzetközileg is vezető elektrondiffrakciós molekulaszerkezet-kutatások folytak. 

Ezeket magas színvonalú kvantumkémiai számításokkal kombinálták. Eredményeik elsősorban 

a szubsztituens-hatás szerkezeti következményeinek, a gáz/szilárd szerkezeti különbségeknek, 

„szokatlan” szervetlen szerkezetek kialakulásának és a Jahn-Teller hatás következményeinek 

feltárásában, valamint a VSEPR modell továbbfejlesztésében születtek. Eredményeiket 

nemcsak rangos folyóiratokban, hanem több helyen egyetemi tankönyvként alkalmazott 

monográfiákban is közölték.  

A DE-en és elődintézményeiben folyó koordinációs kémiai kutatások eredményei 

jelentősen hozzájárultak egyes fémionok lehetséges szerepének megismeréséhez bizonyos 

neurodegeneratív megbetegedések (Alzheimer-kór, Parkinson kór, prion betegségek stb.) 

kialakulásában és lefolyásában. Felderítették különféle természetes és szintetikus 

hidroxámsavak fémmegkötő sajátságait, a fémion-szelektivitásukat befolyásoló tényezőket 

oldat- és szilárd fázisban, célzottan fémtartalmú potenciális gyógyszermolekulák kifejlesztése 

érdekében. Szintetizáltak és jellemeztek számos várhatóan rákellenes hatású, részben hipoxia-

aktivált fémkomplexet. A nemzetközi élvonalba tartoznak az orvosi képalkotó diagnosztikában 

(MRI, PET) és terápiásan (nukleáris medicina) használható fémkomplexek szintézisét és 

jellemzését célzó kutatásaik. Számos ígéretes nyíltláncú és makrociklusos poliaza-

polikarboxilát, -polifoszfonát, -polifoszfinát és -poliamidát komplexet fejlesztettek, melyekre 

külföldi gyógyszergyárak is felfigyeltek. Emellett NMR krioporozimetriás módszerrel 

meghatározták fontos gyógyszerhordozó dendrimerek szerkezetét, hidratáltságát, stabilitását, 

specifikus kölcsönhatásait a biológiai közeggel. Nagy időfelbontású kísérleti módszerek és az 

általuk továbbfejlesztett kiértékelési technikák alkalmazásával felderítették számos összetett 

szervetlen kémiai reakciórendszer kinetikáját és lehetséges mechanizmusát. Az oxidációs 

folyamatok vizsgálatával kapott eredményeiket felhasználják a vegyiparban. A DE vizes 

közegű fémorganikus katalízis terén elért eredményei a Szervetlen kémia és anyagtudomány 

fejezetben olvashatók. 

Az ELTE egyik erőssége a kvantumkémiai módszerfejlesztés. Kidolgozták a focal-point 

analysis technikát, az első nagypontosságú, hibabecsléssel kiegészített ún. kompozit 

elektronszerkezet-számítási módszert, amely alapul szolgált további hasonló eljárások 

kifejlesztéséhez. Megalkották a spektroszkópiai hálózatok elméletét és a MARVEL (Measured 

Active Rotational-Vibrational Energy Levels) eljárást, amelyet külföldön is széles körben 

használnak a nagyfelbontású és ultraprecíz módszerekkel kapott forgási-rezgési spektrumok 

rendszerezésére. E témakörben végzett igen pontos számításaik eredményei egyediek a 

nemzetközi irodalomban. Az egyetem nagyhírű elektrokémiai iskolájában speciális, in situ 

alkalmazható radioaktív nyomjelzéses technikát és többszörös szimultán voltammetriás 

vizsgálati módszereket fejlesztettek ki, és segítségükkel felderítették több elektrokémiai 

folyamat mechanizmusát. Számos vezető polimert szintetizáltak, és felderítették 

redoxifolyamataik mechanizmusát. Elvégezték a perklorát ionok elektrokémiai redukciós 

folyamatainak kimerítő vizsgálatát. Korszerű berendezésekkel megállapították a szilárd fémes 

fázist tartalmazó elektródok mechanikai feszültségállapotát leíró törvényszerűségeket. Intenzív 



kolloidkémiai kutatásaik során előállítottak és szabadalmaztattak biodegradábilis, 

nanoszerkezetű, szabályozott hatóanyagleadásra képes gyógyszerhordozókat. A nano-

konstrukciók eredményesek voltak in vitro és in vivo kísérletekben, növelve a reuma és a 

tuberkulózis kezelések hatékonyságát. Az UV és látható tartományban egyaránt transzparens 

alumínium-oxid nanoréteget állítottak elő, amely a LightTech Kft-ben biológiai úton tisztított 

szennyvizek gyógyszermaradványainak fotokatalitikus eltávolítására kifejlesztett technológia 

alapjául szolgál. A reakciókinetika területén kidolgozták az összetett reakciómechanizmusok 

kiértékelési módszertanának matematikai alapjait, és jelentősen továbbfejlesztették a kinetikai 

paraméterbecslés, mechanizmusépítés és modellredukció módszereit. Az új módszerekkel 

elvégezték számos, ipari szempontból fontos égési folyamatra vonatkozó, mintegy száz év alatt 

publikált eredmények minden korábbinál alaposabb átfogó kiértékelését. 

A VE-n és utódintézményében, a PE-n ipari célokra heterogén katalitikus eljárásokat 

dolgoztak ki, ezek közt legjelentősebb a zeolitkatalízis alkalmazása üzemanyagok és adalékaik 

előállítására. Homogén katalízis-vizsgálataik egyik fő eredménye vastartalmú oxidoreduktáz 

enzimek szintetikus modellezésére alkalmas Fe(IV)O és Fe(III)(µ-O2)Fe(III) komplexek 

előállítása és alkalmazása az enzimműködés mechanizmusának feltárására. Szisztematikus 

eljárást dolgoztak ki fémionok sztereoaktív koordinálására, amellyel tervezhető tulajdonságú 

hatékony enantioszelektív katalizátorokat állítottak elő. Sikeres modellszámításokat végeztek a 

sejtműködésben fontos ioncsatornák jellemzésére. Felderítették ruténium-komplexek egyes 

családjainak és átmenetifémek porfirinkomplexeinek fotokémiai tulajdonságait és 

alkalmazhatóságukat fotokatalitikus célokra.  

A PTE-n szervetlen vegyületek egzotikus reakcióinak kinetikai vizsgálatában értek el 

nemzetközileg jegyzett eredményeket. A matematikai reakciókinetika területén a BME, DE és 

PTE kutatóival együttműködésben kiterjesztették a sztochasztikus reakciókinetika elméleti 

alapjait és konkrét példákon keresztül kidolgozták a kísérleti információkkal való 

összehasonlítás módszertanát. Bebizonyítottak több, a kémiai reakciórendszerek 

sztöchiometriájára és kinetikájára vonatkozó alapvető matematikai tételt. 

Az SZTE-n és elődintézményeiben nemzetközileg elismert eredményeket értek el a 

heterogén katalízis mechanizmusának vizsgálatával. Ismereteik alapján módosított 

fémkatalizátorokat terveztek és állítottak elő prokirális vegyületek királis termékekké 

alakítására. Érdemben hozzájárultak a fémkatalízis egyik nagy problémájának, a hordozó-

katalizátor kölcsönhatás jelenségének felfedezéséhez és magyarázatához. Újfajta zeolitokat 

szintetizáltak és jellemeztek, és alkalmazták őket sav- illetve báziskatalízist igénylő 

reakciókban. Nemzetközi figyelmet keltettek a szén, illetve titanát nanocsövek katalitikus 

szintézisében, továbbá réteges vegyületek katalitikus hatásmechanizmusának felderítésében 

elért eredményeik is. Elektrokémiai iskolájuk egyik fontos eredménye, hogy meghatározták az 

elektromosan vezető szerves polimerek előállításának és redoxi folyamatainak mechanizmusát. 

In situ kombinált elektrokémiai technikák szinkronizált alkalmazásával meghatározták a 

gyakorlatban alkalmazható gyors vezetővé alakulás kritériumát. A Lendület program és az ERC 

támogatásával felépült egy nemzetközi mércével is versenyképes kutatócsoport, amelynek fő 

területe a szén-dioxid elektrokémiai és fotoelektrokémiai úton történő átalakításának vizsgálata. 

A csoportnak sikerült azonosítani néhány fontos szerkezet-hatás összefüggést, és nemzetközi 

visszhangot váltottak ki a szén-dioxidot átalakító elektrokémiai cellák méretnövelése területén 

elért eredményeik. Az egyetem kolloidkémiai iskolájának sikerei közé tartozik terápiára és 

diagnosztikára is alkalmas mágneses nanorészecskék tervezése és előállítása és alkalmaz-

hatóságuk felderítése. Szerkezeti modellt javasoltak és minősítették a grafit-oxid határfelület 

fizikai-kémiai tulajdonságait. A biokoordinációs kémiai kutatásaik eredményei alapján több 

gyógyszer született, közülük gyógyszertári forgalomba került a sebgyógyulást segítő cink-

hialuronát. Előállítottak és jellemeztek számos antidiabetikus hatású fémkomplexet, 

neurodegeneratív betegségekben felhasználható terápiás szereket, rákellenes fémkomplexeket, 



toxikus fémionok megkötésére alkalmas peptideket és fehérjéket és bizonyos genetikai hibák 

korrekciójára alkalmas mesterséges nukleázokat. Felderítették a kifejlesztett, humán terápiára 

alkalmas vegyületek fizikai-kémiai, szerkezeti és biológiai tulajdonságai közti kapcsolatokat a 

farmakokinetikai sajátságok, hatásmechanizmus és a kialakuló mellékhatások megértése 

céljából. Az elméleti reakciódinamika területén új módszert vezettek be az SN2 reakciók 

dinamikájának elméleti vizsgálatára, amely egy új, dupla inverziónak nevezett reakcióút fel-

fedezéséhez, a reaktánsok közt kialakuló komplex szerepének megértéséhez és a kísérletekkel 

minden korábbinál pontosabb egyezéshez vezetett.  

Kiemelendő a nemlineáris kémiai dinamikai jelenségek vizsgálata, egy olyan terület, 

amelyet az ország több kutatóhelyén művelnek nemzetközi szaktekintélyek vezetésével. A 

BME, a DE, az EK, az ELTE, a PTE és az SZTE kutatócsoportjai térben és időben periodikus 

kémiai rendszerek tervezett előállítását lehetővé tevő kísérleti módszereket dolgoztak ki, és 

azokat széles körben alkalmazták a reakciók és transzportfolyamatok közötti kölcsönhatások 

meghatározására. Jellemezték kémiai és elektrokémiai rendszerek dinamikai instabilitásait és 

számos példát mutattak káoszszabályozási eljárásokra. A kísérleti tapasztalatok és elméleti 

megfontolások alapján megfogalmazták a kémiai hullámok univerzális diszperziós törvényét. 

Szerteágazó együttműködéseik mellett a hazai fizikai-kémikusok aktívan részt vesznek 

a nemzetközi tudományos életben. Számos nemzetközi jelentőségű konferenciát szerveztek, és 

folyóiratok szerkesztőbizottságában, valamint nemzetközi tudományos testületekben 

töltöttek/töltenek be vezető pozíciókat.  
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