A biralobizottsag értékelése

A bizottsag az alabbi 2 f0 tézisben €s azok alpontjaiban Osszefoglalt eredményeket mind
Uj tudoményos eredménynek tekinti és elfogadta.

1) a GENIUSH rezgési-forgasi (kvazi)variacidés kvantumkémiai program alkalmazésa és
tovabbfejlesztése molekularis rendszerek mozgédsdnak kvantummechanikai leiraséra,
kiilonos tekintettel a nagyamplitid6ja mozgasokkal rendelkezé rendszerekre.

Részletezve:

- bazis- és grid-levagasi modszerek alkalmazasa a szamitasi koltségek dupla-exponencialis
skalazodasanak polinomialissa csokkentésére.

- metan-atom, metan-ion, metan-viz komplexek, a hangyasav monomer ¢és dimer
nagyfelbontdsu rezgési spektruménak szamitasa és a kisérleti spektrumokkal valo
Osszeveteése.

2) a QUANTEN algoritmus ¢és explicit korrelalt varidciés szamitogépes program, egy
molekulafizika platform, létrehozasa az atomi-molekularis anyag kvantumelméletének
fejlesztéséhez a Born—Oppenheimer és nem-relativisztikus kozelitések nélkiil, preciziods
spektroszkopiai alkalmazasokhoz.

Részletezve:

- variacidés pre-Born—Oppenheimer, perturbativ vezeté rendli relativisztikus és QED
korrekciok  implementacidja. A relativisztikus QED  Bethe—Salpeter-egyenlet
tanulmanyozasa atomi-molekularis szamitasokhoz, variacids eljaras tervezése a Salpeter—
Sucher-féle megkozelitésben definialhato par-nélkiili Dirac—Coulomb(—Breit) operatorra.

- a fejlesztett modszerek alkalmazasa kimagaslo pontossagl spektroszkopiai szamitasokra
3-5 részecske rendszerekre, pl. Hz, Hs", Heo", és tovabbi egy és két elektronos molekulak és
ionokon hidrogéntdl vasig.



