Opponensi vélemény
Szabados Agnes “Perturbacészamitas alapti modszerek molekulak
elektronszerkezetének leirasara”
cim MTA doktori értekezésérol

Szabados Agnes értekezése fontos, aktudlis, a kvantumkémiaban jél alkal-
mazhaté modszerekkel foglalkozik. Az értekezés logikusan felépitett, igényesen
megirt, szép munka.

Az értekezés hat fejezetbol all. Az els6 fejezet a bevezetés, mely be-
mutatja a kutatds motivaciéjat, attekinti az irodalmat. A tovabbi fejezetek
targyaljak a sajat eredményeket. A mésodik fejezet a multikonfiguraciés per-
turbacészamitassal (MCPT) foglalkozik. Az itt ismertetett eredmények Ot
tézispontban szerepelnek. Szabados Agnes megmutatta, hogy az MCPT pro-
jektalt valtozata sérti a méretkonzisztenciat, majd levezette azt az Gj valtozatot,
mely megorzi a méretkonzisztencidat. A pivot-fliggést pedig pivot-atlagolt modo-
sitassal javitotta. Ugyanakkor Moller-Plessett particiénak megfelel6 korrekcios
mébdszert alkotott. Az MCPT-t tobbdimenziés modell-térre terjesztette ki.

A harmadik fejezet az energiaszintek becslését vizsgalja. Az ezzel kap-
csolatos eredményeket két tézispont foglalja Ossze. Az alsé becslésre fékuszal,
részletesen tanulmanyozva a Lowdin-féle bracketing fliggvényt. Egy 0j varidcids
alapu kozelité mddszert talalt. A variaciés eljardshoz kotodd eredményei elvi
jelentoségiiek. A Lowdin-féle bracketing fliggvény perturbacios alapi szamitasat
javasolta. Fontosnak tartom, hogy az altal kidolgozott mddszerrel kapott e-
nergia pontossaga hasonlé a Rayleigh-hanyados pontossagahoz.

A negyedik fejezet a spin komponens skdlazast mint Feenberg-skalazést
targyalja. Az itt bemutatott eredményekhez két tézispont kapcsolodik. A spin
komponens skalazast a Hartree-Fock mdédszerhez kotodo perturbacoszamitas
javitasara vezették be elméleti megalapozas nélkiil. Kiemelendd, hogy elméleti-
leg els6ként Szabados Agnes alapozta meg az eljarast. Az ¢ nevéhez fliz6dik a
Feenberg-féle skalazas kétparaméteres altalanositasa is. Majd tovabbi altalano-
sitasi lehetéségekre mutatott ra.



Az 6todik fejezet az SS-MRPT elmélettel kapcsolatos vizsgalatokat mu-
tatja be, melyek két tézispontban jelennek meg. Erzékenység analissel muta-
tott rd az SS-MRPT mddszer kétségbe vonhatd pontjara, mely a komplementer-
térbeli fuggvények redundancidjaval fligg ossze. Kanonikus ortogonalizaciét
javasolt, levezette az erre vonatkozd képleteket. A numerikus eredmények
alatamasztottdak, hogy az 1j eljaras orvosolja az SS-MRPT elmélet korabbi
probléméjat.

A hatodik fejezet a szigortian ortogonélis geminal korrekcidjaval foglalko-
zik. Harom tézispont emeli ki az idevagd legfontosabb eredményeket. Je-
lentésnek tartom a linearizalt coupled-cluster (LCC) elmélet ortogondlis gemina-
lokra val6 atdolgozasat. Ramutatott a triplett geminalok kitiintetett szerepére
tobbszoros kotések esetén.

Szabados Agnes az ELTE Elméleti Kémiai Laboratériuméban tevékeny-
kedik. Tobbnyire a csoport tagjaival, ill. tanitvanyaival egytitt publikalta
cikkeit. De van néhany teljesen onall6 cikke is, pl. egyediili szerzdje az egyik
legtobbet idézett munkanak.

Kozel 80 tudoményos kozleménye jelent meg referalt nemzetkozi folyo-
iratokban, melyekre tobb mint 700 fiiggetlen hivatkozéas tortént. Szamos al-
kalommal tartott eléadast nemzetkozi konferencidkon, tébb izben meghivott
eladdként.

A hazai és a nemzetkozi tudoményos életben vald aktiv részvételét mu-
tatja, hogy tobb dijat és kitiintetést kapott. A jelentosebbek: Vatiago dij,
IBM /Léwdin 6sztondij, Promising Scientist Award of CMOA.

Kérdéseim a kovetkezok:

A perturbaciészamitas nemcsak alapallapotra hasznalhaté. Az értekezés-
ben taldlhaté néhany példa gerjesztett allapotra is. Nehezebb numerikus fela-
dat a gerjesztett allapot vizsgalata mint az alapallapoté? Az alsé korlat for-
mulak kozott szerepel a Temple-formula, mely tartalmazza az els6 gerjesztési e-
nergiat. Lehetne-e ezt a képletet az elsé gerjesztési energia becslésére hasznalni
az alapéllapoti energia ismeretében?

A bemutatott perturbaciés modszereket kis molekuldkra végzett szamita-
sokkal illusztralja a szerz6. Ezen modszerek koziil melyek hasznalhaték na-
gyobb rendszerek vizsgalatara is?

A numerikus illusztraciok energiat ill. energiakiilonbségeket mutatnak
be. Mennyire alkalmasak a dolgozatban bemutatott eljarasok mas mennyiségek
meghatarozasara?



A benyujtott értekezés alapjan megallapithaté, hogy Szabados Agnes
jelent6s, nemzetkozi érdeklodésre szamot tartd, dj tudomanyos eredményeket
ért el. Valamennyi tézist elfogadom 1j tudoményos eredményként. Publikaciés
tevékenysége és annak hatasa jelentosen meghaladja az eloirt kovetelményeket.

Ennek alapjan javaslom a mii nyilvanos vitara bocsatdsat, majd az MTA
doktora cim odaitélését.
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