Biralat
Szabados Agnes
“Perturbacioszamitas alapi modszerek molekulak
clektronszerkezetének leirasara”
cimiit MTA doktori dolgozatarél

A dolgozat 152 oldalt, 326 hivatkozast tartalmaz és a jelolt 37 dolgozataban leirt
eredményeket foglalja O0ssze. A dolgozatra vonatkozd tudoméanymetriai adatok azt
mutatjdk, hogy a jelolt bdven teljesiti az MTA doktori beaddsdhoz sziikséges
paramétercket.. A dolgozat nyelvezete konnyen olvashatd, tanité jekkegli, csak igen
kevés helyen viseli magan a tudomanyos konyhanyelv problémait. A jelolt
iskolateremt6 munkdssaga is jelentds, hiszen a mai fiatal un. ,hard core”
kvantumkémikus nemzedék legjobbjai palyakezdésében jelentds szerepet jatszott. A
dolgozat 6 fejezetbdl épiil fel amelyekbdl az elsd egy a perturbacidelméleti dsszefoglald,
¢s a tovabbi Gtben a jeldlt alta fejlesztett modszerekkel kapesolatos eredmények keriilnek
leirasra. Az eredmények mindegyike magas szinvonali tjsdgokban jelent meg.
Véleményem szerint a levezetések helyesek, de ezen véleményemben néhai szobatarsam
Mayer Istvan mondati is segitettek. O szerinte amit a jelolt leirt, az minden esetben
alaposan atgondolt matematikailag helyes levezetés. A dolgozattal kepcsolatban egyetlen
altalanos jellegli kérdésem van, a tobbi megjegyzést a fejezetek értékeléséhez
kapcsolodoan teszem fel. Milyen 0 a fizikai megértés szempontjabdl fontos jelenségre
vilagitott ra palyafutasa alatt a perturbacioelmélet targykorében tartozo fejlesztések?

1. Bevezetés:

a. Redukalt rezolvens( 5, 7 egyenlet) inverzérdl a jelolt megmutatja, hogy a jelen
formaban nem helyesen van leirva. Szamolds soran a gyakorlatban melyik
formulat hasznalja?

b. Milyen effektus okozza, hogy az f(g) bracketing fiiggvény kozrefogd
tulajdonsagat csak modell rendszerkere lehetett biztositani?

c. Milyen gyakorlati alkalmazas esetén van sziikségiink tobb célfiiggvényre (1.2
fejezet)?

d. Milyen esetben degeneralt sajatfiiggvénye E° a H’-nak( 12 oldal)?



e. Milyen esetben nincs Coulomb kolcsonhatas AB rendszer esetén? (15 oldal)

f. Honnan szarmazik az a numerikus tapasztalat, hogy masodrendig pontos EN
energia alulrdl becsli az FCI energia értéket adott bazisban?

g. Mekkora egy determinams suly amikor dsszemérheto a HF determinanssal? (27
oldal)

Multikonfiguracios perturbaciészamitas (MCPT)

a. Talalhato e valamilyen fizikai rejtett dsszefiiggés a 215 hivatkozasban Mayer
Istvan levezett ortonormalt rendszerre kapott és a Gram-Schmidt majd Lowdin
1épés utan kapott eredmények kozott? (41 oldal)

b. A 99. egyenletben mi a kizard tényezd, hogy Ex és Eref egyenl6 legyen?

c. Mi torténik a méretkonzisztencia modszer esetén akkor, ha olyan
molekulapalyabdl indulunk ki amelyek nem egy molekulara lokalizéltak )46
oldal)?

d. Hogy latszik az 1 tablazatbol az oszcillacios jelleg (61 oldal)?

e. Mi alapjan feltételezi a jelolt hogy a bazisméretfiiggés a referenciamodszereknél
¢s a sajat eredményeinél hasonl6?

f. Az 1 tablazat esetében mi értelme van az optimalt particio esetén PT3
bemutatasanak, amelynek definicid szerint nullanak kell lennie?

g. Altalanossagban az EN és DK particiok energiai milyen modon viszonyulnak a
referencia energiakhoz (molekulaenergiak, potencialis energia gorbék) , és

rendelhetiink e ehhez valamiféle fizikai okot?

3. Molekuaris energiaszintek becslése alulrol

a.
b.

C.

Mi a jelentOsége a <H> mennyiség bevezetésének?

Milyen esetben nem teljesiil a 72 oldal kdzepén ismertetett feltétel?

Mi értelme van a 6.tdblazatban az iteracids eljaras soran kapott energiaértékeket
megadni?

Mibdl adodhat, illetve hogyan jellemezhetnénk a hullamfiiggvényben mutatkozo
nagyfoku ,,hibat” (83. oldal)?

A 6-31G* bazis esetén mi értelme van az FCI eredményekhez val6 hasonlitdsnak?
Milyen fizikai relevancidja van R=3.789A A OH kotéshosszndl torténd

szémolasnak (84. oldal)?



4. Spin komponens skaliazas mint a Feenberg skalazas

a. Milyen fizikai megfontolds van azon megallapitdas mogott, hogy Grimme
harmadrendi energia esetén egy konkrét képletet ad meg (175 egyenlet), mig a
jeloltnél ez az érték 0.

b. Miért nem alkalmazott a jelolt az energiaszamitasoknal diffuz fiiggvényeket (9.
tablazat)?

. Mekkora az MP3 jarulék nagysaga a ,,jol viselked6” molekuldk esetén?

d.Milyen modon kovetkezik egyértelmiien az O3 esetében, hogy az MP sor
konvergencidja rossz MP3 eltérés adatokbol?

e. A 10-es tablazat esetén nem lett volna célszeriibb a A Ef- A ERr értéket megadni?

5. SS-MRPT elmélettel kapcsolatos vizsgalatok

a. Lehet ugy altalanositani, 11 tablazatban leirtakat, hogy ha a érzékenységi
paraméter nagyon nagy akkor a probléma nem a tul kicsi CAS koefficiensbdl
szarmazik?

b.Hogy befolyasolja ezen kovetkeztetéseket az alkalmazott bazis nem igazan
flexibilis volta (DZ)?

C. A 12 tabladzatban miért nem a kordbban ismertetett BeH2 rendszer esetén torténi
meg az Osszehasonlitds? Itt megjegyeznem, hogy itt az alkalmazott bazis
lényegesen nagyobb.

6. Szigoruan ortogonalis geminalfiiggvények korrekcioja.

a. A geminalfiiggvények vizsgalata esetén mi indokolja a 6-31G* bazis hasznalatat?

b.Milyen 1j fizikai adatokra vonatkoz6d informdacidkat nyerhetiink a
geminalfiiggvények hasznalataval?

A jelolt dolgozataval és egész munkassagaval bizonyitotta, hogy az MTA doktori fokozat
odaitéléséhez sziikséges feltételeket teljesitette. Sikeres védés esetén javaslom a fokozat

odaitélését.
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