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Csizmadia G. Imre ,,A szerves kémia digitalizaciéja” cimi MTA doktori dolgozatarol

Csizmadia Imre professzor emeritus a kvantumkémia nemzetkdzi szinten is ismert
kutatoja, a Magyar Tudomanyos Akadémia kulsé tagja, az MTMT szerint — 6sszhangban a
Web of Science adatbazissal — 488 kulfoldi folydiratban megjelent cikk szerzéje, amelyekre
Osszesen 7403 (5118 fuggetlen) hivatkozas érkezett, H-indexe 43. Tudomanyos eredményei
messze meghaladjak az MTA doktora cim elnyerésének koévetelményeit, viszont a munkaira
kapott hivatkozasok szama Iényegesen elmarad a kvantumkémia nemzetk6zi nagyagyuinak
(pl. Pople, Schaefer, Morokuma, stb.) adataitol.

A dolgozat tézises formaban, a tradicionalistdl eltéréen torténeti elbeszélés stilusaban
irodott, és a szerzd kvantumkémiai munkassaganak fél évszazados torténetét foglalja dssze.
A rovid, 37 oldalas értekezés Csizmadia Imre életutjanak és motivacidinak bemutatasaval
kezdédik, amit egy 3 mondatos deklaracié és egy 3 oldalas Bevezetés kovet, felsorolva a
professzorra lett tanitvanyokat (20 f6, bar nem mindegyik professzor a szé6 magyar jelentése
szerint), ezzel is bizonyitva a szerzd iskolateremt§ tevékenységét. Az alkalmazott
modszereket tdmoéren, 9 sorban foglalja 6ssze. Ezt kdveti a 8 tézispont kifejtése 15 oldalas
terjedelemben. A tézispontok megfogalmazasa formabontd, kilénésen az utolséé, és jol

szemlélteti a dolgozat stilusat és tartalmat, ezért idézem &ket:

1. tézis: A legelsé 1épések, a szerves kémia digitalizacidjanak kezdete

2. tézis: Elsé Iépések és elsdé eredmények, molekulak szerkezete és tulajdonsagaik
3. tézis: Féluton a valds alkalmazasok iranyaba, potencialis energia- és hiperfellletek
. tézis: Az elsé valds, ipari alkalmazasok és reakciomechanizmusok

. tézis: Irany a biokémia, peptidek szerkezetvizsgalata kvantumkémiai médszerrel

. tézis: Fizikai szerves kémiai koncepciok

. tézis: Gyodgyszeripari alkalmazasok, a penicillin hatasmechanizmusanak vizsgalata
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. tézis: JOvbképem
A dolgozat az utolsé (JOvOképem) tézispont 9 oldalas kifejtésével és az értekezés alapjaul
szolgald 46 sajat referencia felsorolasaval zarul. A jovébeli célok kétségtelenul ambicidozusak
és udvozlendbek, viszont a dolgozat nem gy6zi meg a biralot ezen célok realitasardl. Mivel
kutatokéent tdmogatom az ujitasokat és a megszokottdl elter6 megkozelitéseket, a fenti
tézispontokat a formabonté stilus ellenére elfogadom.

A dolgozat a rovid terjedelem ellenére sok elirast, formai hibat tartalmaz. A roviditések
feloldasa szamos helyen elmaradt és a reakcidegyenletek szerkesztése nem nevezhetd
igényesnek. Az eredmények leirasa elnagyolt, kevés konkrétumot tartalmaz, persze ez

részben magyarazhaté a torténeti elbeszélés stilusaval. Figyelembe véve a szerz6 tébb, mint



fél évszazados munkassagat és eredményeit, a stilust tamogatom, sét fiatal elméleti
kémikusként kifejezetten érdeklédéssel olvastam a dolgozat torténeteit. Viszont hianyérzetem
is maradt, orultem volna bizonyos részek részletesebb kifejtésének, akar szakmai, akar
tudomanytdrténeti szemszdgbél. Kiemelendd, hogy a dolgozatot athatja a szamitasos kémia
jelentdségének hangsulyozasa, amit magam is fontosnak tartok, és a legtdbb esetben
egyetértek a szerz6 allitasaival.

A dolgozat tanulmanyozasa soran az alabbi kérdések meriltek fel bennem, amelyek

az értekezés szakmai mélységéhez és stilusahoz illenek:

(1) A szerz6 kozel 20 éve visszatért hazankba. Miért most jutott arra az elhatarozasra,
hogy beadja az MTA doktori dolgozatot?

(2) Véleményem szerint a reakcidmechanizmusok megértése tulmutat a stacionarius
szerkezetek feltérképezésén, a reakcidédinamikai szimulaciok adhatnak mélyebb
betekintést a kémiai folyamatok vilagaba. llyen szimulaciékrél nem esik sz6 a
dolgozatban. A dinamika elméleti leirasa nem része a kémia digitalizaciéjanak? Ha
igen, ennek fényében hogyan latja a terilet jov6jét?

(3) Mi az, ami alom és mi az, ami realitds a jov6képben megfogalmazott célok
tekintetében?

A dolgozattal kapcsolatos kritikai megjegyzéseim fenntartasa mellett a hatarozott
véleményem az, hogy Csizmadia Imre eredményei alapjan kétségkivil megérdemli az MTA

doktora cimet, igy tamogatom a nyilvanos védés kiirasat.

Szeged, 2022. marcius 9.

Czakd/Gabor
az MTA doktora



