A biralobizottsag értékelése

Szabados Agnes a hullamfiiggvény alapt kvantumkémiai eljarasok fejlesztése teriiletén ért
el kiemelked6 eredményeket. A jelolt mintegy 70 tudomanyos publikaciot kdzolt mar, amire
tobb mint 700 hivatkozas érkezett. A dolgozat alapjaul szolgaldé munkak célja, hogy olyan
szamitasi eljardsokat dolgozzanak ki, amelyek szokatlanabb vegyértékallapotok,
sokrészecske-kolcsonhatasok, vagy €ppen a komoly elméleti kihivast jelentd dtmenetifém-
rendszerek elektronszerkezetének leirasara is alkalmasak. A doktori munka Szabados Agnes
18 kdzleményében szerepld eredményeit mutatja be 5 fejezetbe csoportositva:

o multikonfiguracios perturbacidészamitassal kapcsolatos eredmények;

o geminal referencia fliggvények referenciafiiggvényként valdé hasznalatanak
vizsgalata,

o a spinadaptalt allapotspecifikus multireferencids perturbacioszamitds néhany
problémajanak megoldasa;

o a spinkomponens skélézas részletes elemzése;

o ¢s molekularis energiaszintek alsé becslésére szolgald 1j eljarasok kidolgozasa.

Az eredményeket 14 tézispontban foglalta Ossze, amelyek mindegyikét a bizottsag
tartalmilag elfogadja és mindegyiket 1) tudomdnyos eredményként ismeri el. A doktori
munka alapjaul szolgalod cikkek hatasat jol illusztralja, hogy tobb mint 370 fiiggetlen
hivatkozas érkezett mar rajuk. Szabados Agnes eredményei és kiilonosen kérdésfelvetései
sz€leskort felkésziiltséget és igényes kutatomunkat tiikroznek. Fontosnak tartjuk kiemelni
emellett a jelolt iskolateremtd munkéssagat és az utanpodtlasnevelésben végzett rendkiviil
sikeres erbfeszitéseit. A bizottsag az eredmények koziil kiillonosen értékesnek tartja a
multikonfiguracios perturbaciészamitas alapu eljarascsalad bevezetését és a spinkomponens
skalazas elméleti megalapozasat.



