A birdlobizottsag értékelése

A palyazé automatizalt programozasi technikat fejlesztett ki, amely utat nyitott bonyolult
kvantumkémiai szamitasok hatékony megvaldsitasara. A kidolgozott matematikai eljarasok
(algoritmusok) alkalmazasdval mod nyilt mind a felvetett problémak kezelésére alkalmas
egyenletek levezetésére, mind azok megoldasara, kiillonb6z6 modellek esetén. Az automatizalt
technika lehetdveé tette tObb részprobléma megoldasat, amelyek egyenként is igen jelentds
fejlesztések, mint pl. az analitikus energia-derivaltak kiszamitasa, a gerjesztett allapotok
tulajdonsadgainak meghatarozasa, tetszéleges gerjesztések hatdsanak figyelembevétele,
tovabba egy, a szamitasokat megkonnyitd altalanos kozelités kidolgozasa. A jelolt altal
kifejlesztett szamitdsi eljarasok Iényegesen novelik a kémiailag megfeleld pontossaggal
szamithatd rendszerek (molekulak) méretét, ugyanakkor szamottevoen csokkentik a
szamitasok gépidejét. A bizottsag ugy itéli meg, hogy a palyazé igen jelentds eredményeket
ért el szaktertilete, az elméleti kémia teriiletén, és mindegyik tézisét elfogadja 1j tudomanyos

eredményként.



