VELEMENY

Halasz Gabor ,,Degeneralt allapotok és nemadiabatikus folyamatok
molekularis rendszerekben” c. akadémiai doktori dolgozatarol

Haldsz Gabor dolgozata a hagyoményos format koveti: a 97 oldalas dolgozatban
megprobalja 6sszefoglalni az elmult évtizedben folytatott kutatasai eredményeit a - tegyiik
mindjart hozza - tetszetds €s jol forgathatd kotetben. Az értekezés 9 fejezetbdl all, melyek
koziil az elsd kettd a bevezetés €s elméleti dsszefoglald, az utolsod kettd az dsszefoglalas és
koszonetnyilvanitas, a maradék 6t viszont az eredményeket gyijti egybe. Az évtizedes munka
mogott 39 magas szinvonalu publikacié all, melyek koziil 16-ban a jelolt az elsé szerzd, igy
szakirodalmi tevékenységével eleget tesz az akadémiai doktori cim elvarasainak.

Minthogy a cikkek megjelenése — és ez esetben magas szintii folydiratokban valo
megjelenés ténye — egyet jelent fliggetlen €s szakértd birdlok szakmai jovahagyasaval,
illetéleg pozitiv véleményével, igy a birdldé szamara ez konnyebbséget jelent, hiszen
elsésorban a dolgozatra kell koncentralnia.

A disszertaci6 2. fejezete elméleti 6sszefoglalo. Ebben a fejezetben foglalja 6ssze a
szerz6 a molekularis rendszerek Born-Oppenheimer, illetve nemadiabatikus kozelitését. Itt
vezeti be a dolgozat 6 érdekességének szamité konikus keresztezodések elméletét és
legfontosabb vizsgalati modszereit. A fejezet rovid, mindossze 14 oldal, jo Gsszefoglalasat
adja az elméletnek. Noha a témaban én nem vagyok szakember, mégis meglepddve
tapasztaltam, hogy a fejezet, mely megalapozza a teljes dolgozat elméleti hatterét, minddssze
25 irodalomra hivatkozik. Megjegyzem, hogy az egész dolgozat minddsszesen 64 hivatkozast
tartalmaz, ami kétféle kovetkeztetést sejtet. Lehetséges, hogy a téma olyannyira 0j €s jaratlan
teriilet, melynek alig-alig van el6zménye. A masik lehetdséget fel se vetem...

A 3. fejezet cime “Konikus keresztez6dés és nemadiabatikus csatolas”. A fejezet a
H+H, rendszerrel, a Co;H , NaH,, viz és acetilén molekulak topologiai tulajdonsagaival és
elektronallapotaik csatolodasaival foglalkozik. E fejezet mogott all a legtobb — szdm szerint
25 — sajat publikacio, igy azt mondhatjuk, hogy ez a dolgozat legfontosabb fejezete. F6 célja
a konikus keresztezddések megtaldlasa. A D topoldgiai matrix vizsgalatdval megallapitja,
hogy egy adott rendszer leirdsdhoz hany elektronéllapotot sziikséges figyelembe venni. Ahol

a kétallapot kozelités nem alkalmazhatd, a haromallapot kozelités megfeleld pontossaggal



leirja a diabatikus potencidlokat, ahol az sem, ott a négyallapot kozelités vezet eredményre
(pl. NaH,). igy szamos kénikus keresztez8dést sikeriilt megtalalni. Ezzel kapcsolatban két
kérdést teszek fel. Az els6 a degeneracid és a szimmetria kérdése. Mivel a konikus
keresztez6dés degeneralt elektronallapotokat jelent, hogyan lehetséges ez pl. Cay SZimmetria
esetében? A masodik kérdés sokkal konkrétabb. Vajon a négyallapot kozelités nem bonthato-
e fel kétallapotot tartalmazo részekre? Ha igen, mekkora hibat vétiink? Ugyanezen fejezet 38.
oldaldhoz: Kivancsi vagyok hogy a 3-atomos NH; molekula esetén hogyan veszi fel a “zart
gorbe sikjat a molekula tengelyére merdlegesen”. Végiil megjegyzem, hogy a 3.8. abra
jobbfelén levd vazlat fejjel lefelé all.

Az 5. fejezetben a jelolt a Renner-Teller és Jahn-teller hatasokkal kapcsolatos
eredményeit ismerteti. A C,H," molekula példijan megmutatja, hogy olyan linedris,
tobbatomos molekuldk esetén, melyekben fellép a Renner-Teller effektus, a linearis
geometridbol kimozditva a Renner-Teller sajatossdg megsziinik, de ugyanakkor
sziikségszerlien megjelenik két konikus keresztezddés. A jelenséget néhany mads, linedris
molekulan is sikeriilt megmutatni. Erdekes kérdésnek tiinik, hogy a két, elsé kozelitésben
fliggetlen jelenség kozott 1étezik-e valamilyen oksagi kapcsolat?

Végil még egy megjegyzés az 5.1. dbraval kapcsolatban. Az abran ¢, a szovegben ¢
szerepel. Illetve ¢ és ¢1, mig a szovegben @1 és @».

A 6. fejezet a konikus keresztezOodéseken at lejatszodd ultragyors, sugarzas nélkiili
atmenetek vizsgalati eredményeit tartalmazza. Halasz Gabor ezuttal mar nagy rendszerek
elektronszerkezeti €¢s dinamikai folyamataira koncentral. A vizsgalatokhoz tovabbfejlesztette
az un. 3 effektiv médus modszert €s alkalmazta a pirazin és butatrién molekulak ultragyors
fotodinamikdjanak leirdsdra. Meghatarozta a tetrahidrokannabinol alap- és els@ gerjesztett
allapota kozotti konikus atmenetet. Mindezek bioldgiai szempontbdl rendkiviil fontosak,
hiszen a Nap karos sugarzasdnak kitett ¢él6 szervezetek fotostabilitasa Iétfontossagu.
Természetesen a nagy rendszerek vizsgalatdhoz kevésbé pontos kvantumkémiai modszereket
tudott csak hasznalni, azokat is csak egyszeriisitett szerkezeten. Ambar, ami azt illeti, az
eredetileg 49 atomos molekuldabol csonkitott 41 atomos rendszer nem éppen komoly
konnyités.... Ezzel 0sszefliggd kérdésem az 55. oldal szovegéhez kapcsolodik: vajon a DFT
moédszer(ek) ab initio szamitasok-e? Es ha igen, miért nem? Ugyancsak ide tartozik az az
elfogadott vélemény, hogy a B3LYP funkciondl nagy rendszerek szdmitdsdra nem tul
alkalmas. Miért nem valasztott valamilyen mas, alkalmasabb funkciondlt a jelenleg létez6
szamos egyéb koziil? A 6.4. abran mit jelent a pontokbol 4ll6 vonal? Mintha hidnyozna

néhany odaesd szamitas.



A 7. fejezet 1ézerindukalt konikus keresztezodésekkel kapcsolatos. Ezek megjelenése a
kétatomos molekulak elektroméagneses tér nélkiili fizikai tulajdonsdgait jelentOsen
megvaltoztatja. Ugy is mondhatjuk, hogy a lézer intenzitasaval illetve frekvenciajaval
befolyasolhatova, vagy inkabb szabalyozhatova valik molekuldk elektronallapotainak
csatolasa. Ezért az effektus kutatdsa igen jelentés. A jelolt az Na, molekula konikus
keresztezodéseit vizsgalta, melyhez a magmozgas Schrodinger-egyenletét kellett megoldani
eloszor “lézermentes” allapotban, majd a lézer-molekula kdlesonhatds alkalmazdsa mellett.
Kiszamitotta a topologiai vagy Berry fazis értékét, mely ugyanannyinak adodott, mint a
természetes konikus keresztezOdések esetén. Megmutatta, hogy az igy keltett konikus
keresztezddések hogyan modositjak a molekula kiilonbdzé dinamikai tulajdonsagait.

A 8. fejezet cime Eredmények Osszefoglalasa és kitekintés. Ezzel szemben itt a jelolt
nem foglal 6ssze semmit, csupan a jovobeli terveit ismerteti a kb. masfél oldalon keresztiil.

A dolgozat viszonylag kénnyen olvashato, fogalmazasa vilagos és érthetd. Felhivnam
a figyelmet azonban néhany kétes vagy tigyetlen, de mindenképpen zavar6 megfogalmazasra,
példaul az aldbbiakra (zarojelben a szerintem korrekt forma).

...altalanos esetben torténd teljesiiléséhez (amely altaldnos esetben akkor teljesiil,
ha...), degenerancia (degeneracid), mag koordinata, er6é allandé (magkoordinata, erdallando).
A jelolt munkajahoz szamitogépet és nem szamologépet hasznalt, tehat szamitasokat €s nem
szamolasokat végzett. A Tézisflizet Célkitlizések fejezetében a jelolt vizsgalt, tanulmanyozott,
foglalkozott valamivel, ami szép dolog, de ez nem lehet egy kutatasnak a célja, legfeljebb a
modszere.

A fenti megjegyzések nem kisebbitik a jelolt eredményeit. Az elmult évtizedben
komoly és értékes munkat végzett, mely atfogd tudasrol és érdekl6désrdl tesz
tanibizonysagot. Eredményei magas szintli publikdciokban lattak napvildgot. A birdlatban
eléfordulo felvetések tobbsége nem a munka lényegi részéhez kapcsolodik Az érdemi rész, az
eredmények, a publikaciok a végzett munka minésége ¢s mennyisége tiszteletet érdemel. Az
Tézisflizetben leirt tézispontok elfogadhatok. Mindezek alapjan javaslom dolgozat nyilvanos

vitara bocsatasat és sikeres védés esetén az akadémiai doktori cim odaitélését.
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