Biralat Csizmadia G. Imre A szerves kémia digitalizdcidja cim( doktori értekezéséhez

Szokatlan helyzet el6tt allunk, hiszen az Akadémia kiilsé tagjanak akadémiai doktori
szolgal a disszertacié alapjaul és szokatlan azért is, mert ez az életmi minden tekintetben
fellilmulja a szokasos, az elvart és minden bizonnyal az 6sszes ilyen értékezés alapjaul
szolgalé munkak sulyat. A szokatlan helyzet szokatlan megoldasokra ad lehetéséget, amivel
a palyazo élt is és a biralat is ehhez a helyzethez alkalmazkodik.

A disszertaci6 egy nagyon izgalmas életutat kovet, Kanadatél az USA-t érintve
Magyarorszagig. Ez a torténet olyan ériasok palyajaval fonddik 6ssze, vagy zajlik egyidében
és nagyon kozel egymashoz, akiknek a munkaira és eredményeire a modern szamitasos
kémia rendkiviil nagymértékben raéplil: Slater, Herzberg, Sandorfy, Bader, Valleau,
Huzinaga, Paldus, Rauk, Boyd, stb.

A disszertacié egy hatalmas és gazdag életut keresztmetszetét, illetve inkdbb néhany
szeletét exponalja. A vezérfonal a szerves kémia. A szerz6 a rovid, tézises dolgozat format
valasztotta a nagylélegzetl, minden kivalasztott témat részletesen bemutatd értekezés
forma helyett. Szerintem ez remek valasztas, a kivalasztott munkadk és eredmények jol
vezérfonalra flizhet6k és az egész ml konnyedén attekinthetd. (Zardjelben jegyzem meg,
hogy szerintem az értekezés forma folosleges eréfeszités: mind a palydzonak, mind a
birdloknak sziikségtelen nehezitést jelent, és esetleges, szerintem nagyon limitalt haszna
messze nem all aranyban a raforditott energiaval és eréforrasokkal, amelyeket sokkal
értelmesebben is lehetne hasznositani - kiiléndsen olyan motivalt és sikeres kutatok
esetében, akik éppen az akadémiai doktori cimre palyaznak.)

A disszertacid cime igen érdekes és annyiban Ujszerl, hogy egy altalanos, a szerzé
munkassagat is magaba foglal6 folyamatot, trendet exponal (A szerves kémia
digitalizdacidja), amibe a szerzé a kivalasztott eredményeit beilleszti. A "digitalizacié" sz6
tobb konnotaciot is megenged; maga a disszertacié a kevésbé tipikus értelemben hasznalja,
vagyis a kvantumkémia szerves kémia teriiletén torténé alkalmazasat érti ez alatt. Ma mar
természetesen ideérthetd6 a mesterséges intelligencia hasznalata is, példaul
szintézistervezésnél, Uj szintetikus stratégidk kidolgozasanal; ugyanakkor tovabbra is
ideértheté a tipikus, a hagyomanyos "digitalizaci¢" jelentéskor, azaz a szerves kémiai
adatbézisok létrehozasa, fejlesztése és ezeknek az adatbazisoknak a hasznalata a napi rutin
soran.

A disszertacio kronolégiai sorrendben tekinti at a szerzé altal fontosnak itélt eredményeket,
mik6zben szélesebb perspektivaba is helyezi azokat. A kronoldgiai sorrend egyiitt jar azzal,
hogy a bemutatott rendszerek komplexitasa egyre novekszik. Ez lehetéséget teremt arra,
hogy érzékelhessiik, hogyan névekedtek a modellezni kivant méret és id6skalak és mindezt
hogyan tette lehetévé az elérheté szamitasi kapacitds szédlletes novekedése.
Erzékeltetésil: az elsé, a disszertacioban bemutatott munka 4 atomos molekulan késziilt
(HCOF), mig egy joval késébbi, a penicillin hatasmechanizmusat elemzé cikkben ab initio
szamitasok és klasszikus dinamikai szamitasok kombinaciéjarol van szé, ahol a docking site
ab initio modellezése mintegy 150 atomot jelent, mig a fehérje részlet tobb, mint 3000 atom



(persze itt klasszikus szamitasrol van szé, ahol a jelenlegi kapacitisok még tdbb
nagysagrendet megengednének).

A bemutatott eredmények a maguk idejében legtobbszor élvonalbeliek, state-of-the-art
kategériasok voltak. Példaul a HCOF szamitas a maga idejében az elsé szerves molekulan
végzett ab initio szamitas volt. (Azonban érdekes kérdés, hogy vajon a szamitasi kihivasokat
érdemes-e azzal szemléltetni, hogy egy molekula szerves-e, vagy szervetlen.) A problémak,
amelyeket a disszertacioban felsorakoztatott cikkek targyalnak, - kiilondésen a korabbi
munkak - az alkalmazott mddszerek és szamitastechnikai kapacitasok hatarait feszegették.
Az Ujdonsagok kozil még kiemelném a konformacios analizis munkakat, azokon beliil is a
Ramachandran plotok Gtt6éré szamitasat, valamint a szamitdsos kémia alkalmazasat
heterogén katalizis problémakra.

A tézises fejezetre bontas olvasmanyossa teszi a disszertaciot, az egyes tézisek megfeleld
kritériumok az eredmények tagolasara. Mig 7 tézis az eredményeket mutatja be, a 8.
tézisben a szerz6 a jovoképét és terveit vazolja fel. Itt talaljuk a legszorosabb értelemben
vett tézist is: erds paradigmavdltdssal meg kell alkotni a jové kémidjanak a koncepcidjat: dt
kell dllni a reagenskémidrol a katalitikus kémidra; a jévé kémidjdban szinte minden
lehetséges szerves vegyliletet (a polimerekhez  sziikséges monomerektél a
gyogyszermolekuldkig) elé lehet dllitani katalitikus elektrokémiai reakcidval, ha a szintézist
redoxireakciovad lehet alakitani (nem sz6 szerint vett idézet). Ez az el6retekintés igen merész
és ahogy a leirasbél is kiderl, az odavezeté Gt csak nagy vonalakban ismert. Elektrokémiai
szintetikus stratégidk mar ma is igen aktivan jelen vannak a szerves szintetikus kémiaban,
példaul elektrokémiai gyokos stratégidk, vagy elektrokémiai C-H aktivaldas, mindez
kombinalva katalizissel. Mindazonaltal vannak az alkalmazasokban korlatok és éppen ezért
szivesen hallanék arrél, hogy ez az (ij paradigma, a katalitikus elektrokémiai szintézis hogyan
kivan a fellépé mellékreakciék tomegével megbirkézni, hogyan lehet majd a varhato
mellékreakciok reakcidk visszaszoritasat elérni, hogyan kivanja a szelektivitasi (kemo- regio-
és sztereoszeletivitasi) kérdéseket kezelni és a szertedgazd, de relevans kozgazdasagi
aspektusokat szamitasba venni.

Osszefoglaléan megallapitom, hogy Csizmadia G. Imre munkaja minden tekintetben
megfelel az MTA doktori kritériumoknak; minden tézist elfogadok Gj tudomanyos
eredményként és feltétel nélkiil javaslom a cim odaitélését. Ezek alapjan természetesen a
doktori mlvet nyilvanos vitara is alkalmasnak tartom.
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