Valasz Dr. Szalay Péter biralatara

Ez aton szeretném megkdszonni a birdlatra szant idejét, az igen alapos munkadjat és a jobbitds
irdnyaba tett javaslatait. Halds vagyok a kommentjeiért. A tovabbiakban nemcsak a konkrét
kérdésekre, hanem a birdlat soran elGkeril6 egyéb kritikai megjegyzésekre is reagdlnék.

Az akadémiai doktori dolgozat, bar tézis formaban irddott, egy kutaté életmdivét hivatott
bemutatni, mely 0sszefoglalja az évek sordn elért tudomdanyos eredményeket. Ennek tiikrében
én sem tehettem mast, és kénytelen voltam az életem soran publikalt munkakbdl 6sszeflizni
a dolgozatom egy logikusnak szdnt szdlon. Mdasok eredményét nem tehettem bele.
Véleményem szerint egy ilyen atfogéd ml megirasa sordn a szerz6nek van joga, talan legalabbis
lehetdsége, hogy egy sajat, szubjektiv sorrendet kovessen. Természetesen elismerem, hogy
1963 o6ta a szamitasos kémia hatalmasat ugrott el6re, részben a matematikai mddszertan
fejl6édésével, részben a szamitastechnika hihetetlen kapacitasndvekedésével. Szandékom
jelen esetben nem is az volt, hogy az akkori régmult vilag eredményeivel vetélkedjek a jelenkor
tudomanyos szinvonalaval szemben. Esélyem sem lenne, mivel ma egy telefonnal ki lehet
szamolni egy olyan eredményt, amire mi heteket vartunk. Igen, a modern vilag gy6zott vellink
szemben! Szandékom szerint csupdn egy torténeti 6sszefoglaldt irtam, amely részben a sajat
torténetem is.

A dolgozat rovidsége a tézisformanak koszénhet6. Azonban mivel ma f6éleg csak irok és id6m
az van, igy a 37 oldal helyet akar 370 oldalt is beadhattam volna, de ez nyilvan nem lehetett
cél. A kiulonos felépités valéban a szokatlan helyzetnek kdszonhetd, mivel jdmagam csak az
aranyévemet kovetSen és évtizedekkel késébb folyamodtam a bizottsag elé a cim megitélése
céljabdl. En eleve szokatlannak tartom, hogy egy kutatoi életpalyat dolgozat formaban is be
kell nyujtani, mivel a mar elbirdlt tudomanyos publikaciok talan 6nmagukban is megalapozzak
és validaljak egy kérelem elbiralasnak lehet&ségét. Egy ilyen dolgozat mindenképpen szamos
jogos kritikai észrevételt general, mivel a birdlonak biralni kell és nem dicsérni, a szerzé meg
hibakat kévethet el.

A masodik tézispont esetében a Biraloi felvetés valdban tetszet6s. Itt a 30-as években, Dirac-
tél szarmazd idézet, amikor a kémiai tulajdonsagokat visszavezették a kvantumkémia alapokra
valdban lényegre tor6. Azonban ebben az idében, pl Hiickel idejében is, ezek a gondolatok
szinte filozofikus szinten voltak értelmezhet6ek, az elméleti kémidnak a konjugacidé és az
aromaticitds/antiaromaticitas értelmezésétsl eltekintve szinte semmi hatasa nem volt a
kisérleti kémiara. A tézispontbeli kijelentésem, amely taldn tulzé volt, arra utal, hogy az
altalam is végzet kutatéi munka, csak ebben az id6kben bizonyitotta valdjaban a szamitasos
kémia alkalmazhatdsagat, bar az kvantumkémiai elméletet ekkor mar szinte mindenki
elfogadta.

A harmadik tézispont esetében munkassagom a potencialfeliletek elsé szisztematikus és
teljeségre torekv6é szamitdsat mutatta be, amely akkoriban az els6k kozott adta vissza a
klasszikus kémiai szemléletet. A tézispontban nem az els6bbségre szerettem volna felhivni a
figyelmet, hanem a rendszerszerlségre, a kémiai intuiciéra.



A hetedik tézisponttal kapcsoltabban, hadd engedjek meg egy Gszinte vallomast. A dolgozat
kritériuma alapjan a jelolt azoknak a munkdaknak a kivalasztdsara van batoritva, amelyeket 6
maga fontosnak és relevansnak itél. En ezt a publikdcidmat, természetesen a tarszerzékkel
egyutt, az életmivem egyik legfontosabb eredményének itélem, annak ellenére, hogy ezt a
tudomdnymetriai pontszdmok nem tlikrozik. Ezt az elfogult véleményem annak tudom be,
hogy ez a munka talan nevezhetd egy olyan eredménynek, amikor kvantumkémia segitségével
adunk egy lehetséges valaszt egy igen fontos gydgyszer, a penicillin tipusd antibiotikumok
m(ikodésére. Ha jol ellenériztem, ma mar 14 fliggetlen idézete van, de bizom benne, hogy 10
év mulva mar ez lesz az egyik f6 idézet publikaciom, mivel a gydgyszertervezésben ennek
jelent&sége véleményem szerint hatalmas.

A nyolcadik tézisponttal kapcsoltabban elfogadom a Birdlé azon kijelentésével, hogy a
jovébeni tervek altaldaban nem szerves része egy MTA doktori dolgozatnak, de ugy éreztem,
hogy életmlivem Osszefoglaldsa sordn nem mehetek el jov6beni terveim, viziéim bemutatdsa
mellett. ElIfogadom, hogy a fejezet mérete és sulya lényegesen nagyobb, mint amit altaldban
egy ilyen szakasznak szannak. Mindenképp szeretném megjegyezni, hogy az elmult néhany
évben, a dolgozatom els6 benyujtasa 6ta, a preparativ és az elméleti szerves elektrokémia is
az egyik legintenzivebben noévekvé kutatasi irannya valt. Taldn szomord, de Ugy éreztem, hogy
az izoldltsdgomban (COVID és mUitétek miatt) mar csak ez a férum maradt szdmomra.

Végiil utdlag szeretném ismét megk6szonni a dolgozatom biralatara szant idot.
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