VALASZ

Veszprémi Tamas egyetemi tanarnak,
az MTA doktoranak

biral6i véleményére

Megkoszonom munkam biralojanak, Veszprémi Tamasnak dolgozatom alapos
attekintését, értékes megjegyzéseit és észrevételeit. Az biraloi véleményében

feltett kérdéseire valaszaim a kovetkezsk:

e A degeneralt allapotok megjelenése csak kétatomos molekulék esetén
kotédik szorosan a hullamfiiggvények szimmetriajahoz. (Ilyenkor csak
mos rendszerekben a magok altal meghatarozott szimmetria csoporttol
és a szomszédos elektronallapotok konkrét szimmetriajatol fliggetlentil
el6fordulhatnak — és el6 is fordulnak — konikus keresztezGdések. A
szimmetria itt annyiban érdekes, hogy egyrészrél segithet megtalalni
néhény, a szimmetria miatt fellépd elfajulast, masrészrél pedig eltérd
szimmetridju allapotok kozott — a kétatomos rendszerekhez hasonléan
— a nemadiabatikus csatolasok a szimmetridbol kifolyolag nem jelennek

meg.

e A négyallapot kozelités abban az esetben bonthaté fel — jelentGsebb
hiba nélkiil — kétallapot kozelitést tartalmazod részekre, amennyiben
csak az els6 és masodik, illetve a harmadik és negyedik elektron &lla-
potok kozott van jelentds csatolodas és a méasodik és harmadik allapot
kozotti csatolas elhanyagolhatd. (Nem szomszédos éallapotok kozott
altalaban eleve nagyon kicsi a csatolas.) Ez a feltétel nem minden eset-
ben teljesiil. Az elhanyagolasbol szarmazo6 hiba nagysaga magétol a

tekintett rendszertdl és a konfiguracios tér vizsgélt tartoméanyatol fiigg.



o Egy zart gorbe sikja” tgy lehet merdleges a molekula tengelyére, hogy
a konfigurdciés térben a kotések hosszain és szogein kiviil figyelembe
vessziink még egy rotacios koordinatat is. (Tengely alatt a Renner-
Teller elfajulast mutato linearis geometriaban az atomok altal meg-
hatarozott egyenest értem, amelybdl a késébbiekben csupan az egyik

atom lett kimozditva.)

e Ami a 3.8-as abrat illeti, lathato, hogy a vézlat egy az egyben meg-
egyezik a 3.7-es dbraval. Az indokolta az djra megjelenitését, hogy a
segitségével jobban tudjam érzékeltetni, milyen irdnybdl tekintiink ra
az dbra érdemi részét képezé PES-re. A nézépont megvélasztasa pedig
annak figyelembevételével tortént, hogy az dbra minél szemléletesebb
képet adjon ezekrdl a feliiletekrsl, azok minél kisebb mértékben takar-

jak egymast.

e A vizsgalt Renner-Teller rendszerek esetén minden esetben azt talaltuk,
hogy a linearisbol torténd kimozditas utan két konikus keresztezddés
formalodik. Maga a vonalintegral eljaras is azt sugallja, hogy ha ez
nem lenne igy, akkor a topologiai fazis értékének hirtelen kellene 27-r61
0-ra ugrania, vagyis a geometria tetszGlegesen kicsi megvéltoztatasa
mellett a nem-adiabatikus csatoldsnak véges értékrsl nullara kellene
valtoznia. Nem tiinik valoszintinek, hogy létezik ilyen rendszer. Eddig

sem nekiink, sem mésoknak nem sikeriilt ellenpéldat talalni.

e Az 5.1. adbra valtozatlan formaban lett atemelve az egyik publikiciobol
és ez okozta, hogy a rajta alkalmazott jelolések nem teljesen konziszten-
sek a dolgozat szovegében alkalmazottal. Valoban célszerd lett volna

ujra szerkeszteni.

e A DFT modszerek ab initio voltardl legrovidebben Biralom kérdésével
tudom kifejezni a véleményemet: ,Es ha igen, miért nem?”. Mindkeét
valasz mellett lehet érveket felhozni. Béar ezek a modszerek tartalmaz-

nak kisérletekhez illesztett paramétereket, az illesztés tipikusan évekkel



az aktualis alkalmazés el6tt, és nem az alkalmazas targyat képezé mo-

lekuléris rendszerre specifikusan tértént.

e Nekem nem volt el6zetes tapasztalatom a DFT modszerek hasznala-
taval, illetve a B3LYP funkcionél alkalmazhatosagaval kapcsolatban.
Andrzej Sobolewski tarsszerzénk javaslata alapjan dontottiink haszna-
latuk mellett.

e A 6.4. abran a pontozott vonalak abban a tartomanyban jelolik az
illesztett gorbét, ahol megoldatlan konvergencia problémak miatt nem

volt sikeres a geometria optimalizalas.

e Egyetértek Opponensem javaslataival, amit néhény nem tl szerencsés

megfogalmazasommal kapcsolatban tett.
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