Valasz Dr. Czaké Gabor biralatara

El6sz6r is hadd kdszOnjem meg a biralatra szant idejét, az igen alapos munkajat és a jobbitds
iranydba tett javaslatait. A tovabbiakban nemcsak a konkrét kérdésekre, hanem a biralat soran
el6keril6 egyéb kritikai megjegyzésekre is reagalnék az aldbbiakban.

Az akadémiai doktori dolgozat, még ha tézis formaban is irédott, egy kutatd életmdivét
hivatott bemutatni, amely rendszerezve Osszefoglalja az évek (évtizedek) soran elért
tudomdnyos eredményeket. Véleményem szerint, egy ilyen atfogd mi megirdsa sordn a
szerz6nek taldn van joga, de legaldbbis lehet6sége egy akdr sajat szubjektiv sorrendet is
kdvetni. Ehhez kb 20 tudomdnyos publikdciét szoktak javasolni kivalasztasra, melyek a
legnagyobb impaktot hoztadk a karrierje sordn, illetve a 6 maga a legfontosabbnak itél az
életében. A kivalasztas a jeldltre van bizva és igy mindig onkényes. Ennek az irdnymutatdsnak
megfelel6en jdmagam kb 40 publikaciot szemezgettem ki a 488 publikaciom koziil. Kérem
higgyék el, ez nem volt konnyd feladat.

Biraldm kritikai szemmel elemezte az dltalam elért 6sszesitett impakt faktort és az akkumulalt
hivatkozasok szamait. Szeretném megjegyezni, hogy ez a tudomanyos pontgydjtogetés, azaz
tudomdnymetria, csupan a digitalizacidval, 1990 6ta kezd6dott és csak az ezredforduldn
kezdett valodi paramétert jelenteni egy kutatd teljesitményének megmérésére.

1) Jelenleg, én csak sajnalhatom, hogy a 1990-es évek el6tti mérészamaim igazdbdl nem
|éteznek, de véleményem szerint 1963-t6l kezd6d8 és 1990-ig tartd 27 éves idészakra,
amely az én aranykorom volt, is magas tudomanypontokat kapnék.

2) Természetesen, mivel az évek novekedésével egyre tobb és tobb publikacio keril
kozlésre és ezek hivatkozzak egymadst ezek a megszerezhet§ tudomanymetriai
pontszamok exponencidlis névekedéshez hasonld gorbét mutatnak az évszamokkal.
Ezek alapjan, egy mai kutatd akar 10 év alatt is 6ssze tud gydjteni kdzel annyi
,tudomdanypontot”, mint egy idGsebb kolléga a teljes karrierje soran.

3) Tovabbi hatranyomnak tekintem, hogy a hivatkozasok életideje kb. 10 évre tehetd,
tehat az én 1990-es évek el6tt irt dolgozataim mar nem is fognak hivatkozasi pontokat
termelni, mivel a legtobb kutatéd mar nem is hivatkozza az 1980 el6tti kozleményeket.

De ezek mellett is értem vagy érteni vélem a tisztelt Birdlé azon érvelését, hogy a
kvantumkémiai ,igazi” nagyagyuk tobb ,tudomdanypontot”, azaz hivatkozdst és impaktot
szereztek ndlam és elfogadom, hogy manapsag mar csak ez az egy keretrendszer szamit. Ha
dramai példaval akarunk élni, az altalam igen nagyra tartott Schrodinger sem szerzett sok
tudomanymetriai pontszamot, bar mindenképpen el szeretném keriilni az 6sszehasonlitast.

Ezzel kapcsolatban szeretném felhivni a lelkes, fiatalabb kollégak figyelmét, hogy rajtam kivdl
szamos elismert kutatd, tobb Nobel-dijas tudds is tobbszor felhivta mar a figyelmet arra, hogy
csupan a mesterségesen is befolydsolhatd tudomdanymetriai mérészamok dsszehasonlitasa
egy teljesen eltorzitott képet alakithat ki a kutatdkrdl és altaluk (izott tudomanyteriiletekrdl.
Erett kutatoként kiilondsen nagyon kritikusan kellene kezelniink ezeket az adatokat.



Biralom megjegyezte, hogy az altalam kinevelt és felsorolt tobb mint 20 professzorbdl nem
mindenki felel meg a hazai egyetemi tanari kategéridnka. Kutatoi életem nagy részét, azaz 45
évet a nyugati viladg egyetemi rendszerében toltdttem, igy engedtessék meg nekem, hogy én
a dolgozatomban hasznalt és a nyugati tipusu egyetemeken bevett professzori kategorizalast
hasznaljam. Ha ez barkinek Uj lenne, elmondanam, hogy a nyugati némenklatiraban van
»assistant professzor”, ,associate professzor” és ,full professzor”, amelyek koziil a magyar
rendszerben csupdn a ,full-professzor” szamit igazi egyetemi tandrnak. Az altalam megadott
professzori lista az altalam kinevelt és nyugati rendszerben valdban professzorrd avanzsalt
személyeket gyljti 6ssze, akik komoly karriert futottak be és nagy részével a mai napig
személyes kapcsolatban vagyok.

Kilon halaval tartozom Biraldmnak, hogy kordbbi poszt-dokom, majd kivald kollégam dr
Schaefer-t és dr. Pople-t is megemliti a kvantumkémiai nagydgyuk kozott. A Kingston-i
egyetemen doktordlt Schaefer 1965 utan csatlakozott a csoportomhoz és a Torontd-i egyetem
szamitdégén végezte szamolasait részben az én irdnymutatdsaim alapjan, igy én 6t is a
tanitvanyomnak tartom. De ha mar a nagyoknal maradunk, akkor dr. Schaefer is csupan csak
egy azok koziil, akiknek korai életszakaszaban reményeim szerint valddi inspirdciot és
lehetdséget adhattam. Ennél a pontnal szeretném hangsulyosan megjegyezni, hogy én sokkal
bliszkébb vagyok a kezem alatt kinevelt didkok, majd késébbi professzorok karrierjére, mint
hogy a sajat tudomanyos pontszamaim végeredményével biiszkélkedhessek, mint ahogy ez
ma trendszerd.

Ezt az irdnymutatdst vagy életfilozofiat az én kordbbi mentoromtdl dr. Slater-t6l kaptam
(1962-1964), aki szintén tobbre tartotta a jové kutatdgeneracid kinevelését, mint a sajat
latszélagos karrierjének épitését. O szintén arra volt biiszke, ha a didkjai tehetségesebbek,
okosabbak és sikeresebb kutatdk lesznek, mint 6 maga volt. Orémmel emlékszem a vele
toltott értékes idbkre.

A felsorolt nagyagyuk kozott, dr. Pople is szerepelt és nekem volt vele is szakmai kapcsolatba
kerlilni a 60-as években. Ekkoriban a kutaték még elsésorban semi-empirikus megkozelitést
hasznaltak. 1963-ban a csoportunkban megirasra kerilt POLYATOM program és
Franciaorszagban errdl tartottam elGadast. Az el6adasom végén Pople megkérdezte t6lem,
hogy hogyan szamoljuk az integralokat és egy hosszi megbeszélés utdn megigértem, hogy
elkiildom a kddot. Pople, a vallalatanak megalapitasat kovetSen és persze jelentds fejlesztések
utan megjelent a Gaussian 70, melyet az altalunk, 1963-ban kidolgozott algoritmusra épdlt.
Bevallom, a kés6bbiekben mar mi is a Gaussian programot hasznaltuk, mivel az mar
professzionalis keretben m(ikodott.

A dolgozat rovid, tézises terjedelmébdl addddan, a Birdld altal kifogdsolt hidnyossagok, igy
példaul a moddszerek részletes ismertetésére és tobb tudomanyos konkrétum valéban
kimaradt. Ezen a ponton, igy utdlag egyet kell értsek, hogy egy kicsit tobb tudomanytorténeti
hattéranyag szinesitette volna a dolgozatot, azonban az idG6 és az oldalszam is keretet szabott.

Az 3abrdk és reakcidegyenletek szerkesztésénél tobb helyen igyekeztem, az eredeti
publikaciébdl atemelni a grafikai anyagot, mint ahogy ezt tobb kordbbi dolgozatok esetében
is tobbszor lattam és azt gondoltam, hogy ez elvart. Ezek az dbrak természetesen az adott kor



technikai szinvonalat is tikrozik. Ahol nem volt kordbbi abram, ott segitséget kérve Ujra
rajzoltam a képleteke ChemDraw-val.

A Biralo tobb konkrét kérdéssel is megtisztelt, amelyekre alabb valaszolok.

(1) ,,A szerzé kézel 20 éve visszatért hazdnkba. Miért most jutott arra az elhatdrozdsra,
hogy beadja az MITA doktori dolgozatot?”

Az akadémiai doktori fokozat megszerzésével igazabdl az utolsoé hivatalos egyetemi poziciom
megszlintetése utdn kerilt. Ekkor mar betoltdéttem a 80-at és abba kellett hagynom a
didkokkal valo foglalkozast. Leegyszer(sitve, id6m lett arra, hogy nekidlljak, korabban nem volt
idém. Azt azonban szeretném itt megjegyezni, hogy a dolgozatot én 2018-ban beadtam, mely
igen hosszadalmas, ezedig négyéves procedurdan ment at. Jdmagam is rovidebb folyamatra
szamitottam, és 6rulok, hogy most itt allhatok.

(2) ,,A reakciédinamikai szimuldcidokrdl nem esik sz6 a dolgozatban. A dinamika elméleti
leirdsa nem része a kémia digitalizdciéjanak? Ha igen, ennek fényében hogyan ldtja a
teriilet jévéjét?”

A Birdld kérdésével és rejtett véleményével teljes mértékben egyetértek. A kémiai rendszerek
dinamikus rendszerek és taldn a végsé és leginkabb helyes megkozelitést a kvantumkémidval
kapcsolt molekuladinamikai leirdésméd adhat. En még a relativisztikus leirasmédot is ide
csatolnam, mivel nézetem szerint 0Osszességében ennek is jelentés hatdsa van a
konnyliatomok, esGsorban a hidrogénatomok viselkedésének leirdsara. Gondoljunk csak az
alaguteffektusra.

Sajnos, az én vildgomban erre még esély sem volt. Kezdetekben még a statikus leirasmadd is
szenzacid volt. Azért nem beszéltem errél, mert ennek az igen modern és fontos teriletnek
nem vagyok szakért6je. Azonban, ennek ellenére foglalkoztam dinamikai problémakkal, csak
a dolgozatomban erre nem tértem ki. Michael Owen-nel egyiitt végeztiink molekuladinamikai
szamitasokat az alfa szénatomon gyokot visel6 aminosavbél felépitett peptidek konformacids
viselkedését, mely az Alzheimer kdér kialakuldsanak egyik lehetséges moddja. A gyokos
aminosavra Uj molekuladinamikai parametrizalast végeztiink sikerrel, kimutatva, hogy ezek az
aminosavak hajlamosak béta szerkezetet kialakitani és elvezetni a plakképz6déshez.

(3) ,Mi az, ami dlom és mi az, ami realitds a jévéképben megfogalmazott célok
tekintetében?”

A jov6kép se nem dlom, se nem realitas. A jov6kép minddssze azt jelenti, hogy kvantumkémiai
szamoldsok segitségével meg tudjuk jésolni energetikai alapon, hogy egy kérdéssé hipotetikus
reakcié kivitelezhet6-e vagy sem. Mas szdval kifejezve mindez a kvantumkémia predikcios
erejérdl szol, melyben én mélységesen hiszek. Nagyon fontosnak tartom, hogy kutatéként
legyenek vizidink, merjlink olyan problémakat, megoldandd feladatokat felvazolni, ami
forradalmian megvaltoztatja a jelenlinket. A legtobb elismert kutaté is ilyen viziékban hisz
vagy hitt, ez tesz minket igazdn kutatdva.

Végiil utdlag szeretném ismét megkdszonni a dolgozatom birdlatara szant idét.

Budapest, 2022 majus 6. Csizmadia G. Imre



