Valasz Bakd Imre biralatara
Szidarovszky Tamas, 2025.03.15.

El6szor is nagyon koszonom Bakd Imrének az értekezésem gondos atnézésére szant idejét
és energidjat, a biralat elkészitését. A felmeriilt kérdésekre és észrevételekre véalaszaim a
kovetkezok:

1. Eszrevétel: ... szerintem a X. elméleti spektroszkopia fejezet, amihez a tézispontok szerint

15 cikk tartozik, nem igazdn illeszkedik a dolgozat hangvételéhez, gondos kidolgozdsdhoz.
Ez a fejezet osszesen 4 oldalt foglal el a dolgozatban.
Valasz: KoOszonom az észrevételt. A X. fejezethez tartozd eredmények azért kaptak
annyira kis silyt a dolgozatban, mert témajukban szorosan kapcsolédnak korabbi PhD
munkdmhoz, illetve a publikdciok jelentds része PhD témavezet6mmel valé fennmaradt
kollaboracié eredménye. Ugy gondoltam, hogy az 6nallé kutatasi profilt bemutato doktori
értekezésben jobb ha ezek a munkak nem, vagy csak emlités szintjén szerepelnek. Végiil
ugy itéltem meg, hogy emlitésre mindenképpen méltok, hiszen onalléan megteremtett, a
PhD munkamon tilmutaté eredményekrol is szélnak.

2. Eszrevétel: A jelolt a dolgozat irdsanak eqy teljesen ujszert modszerét mutatja be.
Megprobadlja a lehetd legegyszeribben bemutatni a komoly elméleti és programozdsi problémdk
megolddsa sordn kapott eredményeit, amely szamos esetben megoldhatatlan feladat.
Valasz: Koszonom ezt az észrevételt, amit kritikaként és elismerd megjegyzésként is
tudok értelmezni, mindenesetre mindenképpen hasznos visszajelzés.

3. II. fejezet

(a) Kérdés: Miindokolja, hogy a “fény” tulajdonsdgainak jellemzésére néha a Thz, néha
a nm jelolést hasznalja?
Valasz: Azt hiszem ez a biralo altal is észrevételezett szakzsargonra valé haj-
lamomat tiikrozi, a szakirodalomban bevett elnevezéseket hasznaltam. A 800 nm
esetében gy gondolom azért szokas ezt hasznalni, mert ez implicite sugallja, hogy a
forras egy Ti:zafir 1ézeroszcillator, és femtoszekundumos, nagyenergias impulzusokrol
van sz6. A THz esetében nem tudom miért alakult ki az impulzusokra a frekvencidjuk
alapjan torténd hivatkozas.

(b) Kérdés: Mikor nevezhetjiik a molekuldkat “laza szerkezetiinek” ? (8. oldal)
Valasz: Akkor szokas laza szerkezetiinek nevezni egy molekuldt, ha a molekula
rezgési médusai kozott talalunk olyan alacsonyfrekvencias, nagyamplituddji rezgést,
aminek jellemzésére a harmonikus kozelités, illetve annak perturbativ korrekcidja is
kvalitative rossz lefrast ad a vizsgalt folyamatok és/vagy tulajdonsdgok kapcsdn. A
dolgozat 8. oldalanak kontextusaban laza szerkezetii a molekula, ha a forgasi ger-
jesztést koveté dinamika sordn nem Orzi meg a gerjesztés elOtti szerkezetét, forgasi
allandoi jelentésen valtoznak az idoben.

4. I1I. fejezet

(a) Kérdés: Milyen térerd/intenzitds esetén nem igaz a 2. egyenlet? Itt megjegyezném,
hogy ezt a két mennyiséget amelyek tényleg kapcsolatban vannak egymdssal, gyakran
hasznalja rokonértelmi kifejezésként.



Valasz: Sajnos nincsen jobb vélaszom erre, minthogy akkor nem igaz a 2. egyen-
let, ha az impulzus altal az elektronszerkezeten kivaltott hatas nem kezelheto per-
turbativan. Hogy ez milyen intenzitasnal van igy, az fiigg a rendszertdl és az im-
pulzus hullamhosszatél is, példaul van-e rezonans elektrondtmenet. Mindenesetre
ha ionizéacio torténik, akkor mar érdemes aggddni, emiatt szokas gy becsiilni a 2.
egyenlet hasznalhatosagat, hogy a molekula ionizacios potencidljabdl és az impulzus-
paraméterekbdl szamithaté Keldysh-féle paraméter [1] értékét ellenérizziik, hogy ne
legyen egynél kisebb szam, ami mér az alagitemisszié vagy gat feletti ionizacié tar-
tomanyéra utal.

Kérdés: Milyen esetben sziikségesek a magasabb rendi polarizdlhatésdgok? (12.
oldal)

Valasz: Egyik eset, hogy a fényimpulzus intenzitasanak novekedésével valik sziikségessé
a magasabb rendl tagok figyelembe vétele. A lézerindukalt irdanyitottsag és ori-
entacios szamitasoknal ellenérzésképpen érdemes egy-egy probaszamitast csindlni a
hasznaltnal magasabb rendii tag(ok) bevondsédval is, hogy meggy6z6djiink, elég tagot
figyelembe vettiink. Mésik eset, ha olyan jelenségkort vizsgalunk, ami csak magasabb
rendi tagokndl jelenkezik. Erre példa amikor egy fényimpulzussal és azzal fazisban
levé masodharmonikusédval egyszerre idéziink elé orientdcidt (in. (w,2w) kisérlet),
ilyenkor ugyanis szimmetria okokol az elektromos térben harmadrendii hiperpo-
larizacios kolesonhatasi tag az elsd, ami nemnulla jarulékot ad az orientécidéhoz [2] [3].

Kérdés: A 20. oldalon megemliti hogy szdmoldsokat kézepes és nagyintenzitdsi
lézerimpulzusok esetén végzi, amikor a levezetés csak a mem tul nagy intenzitasokra
igaz (11. oldal). Milyen modon lehet ezt a két megjeqyzést kozds nevezdre hozni?
Valasz: A dolgozat szdvege itt valéban inkonzisztens, ennek oka, hogy az inten-
zitasra vonatkozé “kozepes” és “nagy” jelzoket elég lazan hasznaltam, adott kontex-
tusra vonatkoztatva. A 20. oldalon a “nagy intenzitdas” az ott feltiintetett legnagy-
obb intenzitasra vonatkozik, ami még varhatéan nem vezet szamottevé ionizaciéhoz.
Tagabb értelemben viszont a nagy intenzitas alatt inkdbb arra gondolunk, amikor a
lézerimpulzus mar biztosan, akar tobbszorosen is ionizal.

Kérdés: A 20. oldalon bevezetésre keril a molekuldris anizotropia fogalma, mint
eqy fontos befolydsolo tényezd. Milyen modon vezethetd le ez a kordbban leirt egyen-
letekbol?

Valasz: Linearis, illetve szimmetrikus porgettytik esetén a polarizalhatésag ten-
zoranak szimmetria miatt csak két fiiggetlen komponense van, az o) pdrhuzamos
és ay merdleges komponens. A két komponens kiilonbozoségét tiikkrozi a po-
larizdlhatosdg anizotrépidja, aminek formuldja Ao = o — a.

Kérdés: A 4. dbrdn ldthatjuk, hogy a CH3F molekula esetén kozepes intenzitdsndl
az alapvonal lényegesen alacsonyabb és eltér a tobbi vizsgdlt molekulatol. Mi ennek a
fizikai oka?

Valasz: Az alapvonal elmozdulasat a forgdsi gerjesztettség okozza, igy az ala-
csonyabb alapvonal a CH3F esetében a kilogéan kisebb mértékii gerjesztettségre
utal, aminek oka a molekula jéval kisebb polarizalhatosaga a tébbi molekulahoz
képest [4].

Kérdés: Mi az oka annak, hogy a kisérleti és a szamoldsi paraméterek nem tokéletesen
eqyeznek? (21. oldal)
Valasz: Az, hogy a szamoldsok célja nem a kiilonbozé molekuldkra vonatkozo



kiilonbozo kisérletek reprodukalasa volt, hanem a kiilonb6z6 molekuldak dinamikajanak
Osszehasonlitasa ugyanolyan paraméterek mellett. A mar meglévo szamolasok
kisérletekkel vald Gsszevetése csak egy onellenorzésként szolgalt.

(g) Kérdés: A 10. dbrdn ldthato adatok T=1 és 10 K-en torténd szdmoldsokhoz kapc-
solodnak. Miért vannak az adatok az 1 “table”-ban T=0,0 0.1 illetve 5 K-en,
Valasz: A [4] cikkiinkben, ahonnan a dolgozatban bemutatott eredmények szdrmaznak,
szerepelnek 5 K-es szamitdsok is, azért keriilt ez a tablazatba. A 0.1 K pedig
azt hivatott jelolni, hogy hol kezd el megjelenni a kiilénb6z6 molekulak particids
fiiggvényében észreveheto kiillonbség.

(h) Kérdés: Mi volt az oka annak, hogy a molekulaparaméter vizsgdlatakor, kb. 0.1-0.3
D-nél nagyobb értéket haszndlt? (31 oldal)
Valasz: Emlékszem, hogy ezt a kérdést magam is feltettem a hallgatémnak, amikor
a minden molekulara ugyanolyan allandé dipdl értékkel végzett szimulaciékat bemu-
tatta. Nem volt kiilonosebb oka, de mivel a szimulacok céljanak megfelelo érték, igy
maradt.

(i) Kérdés: Mi az oka a CCSD(T) illetve BSLYP mddszerek esetén a kiilonbozé bazis

hasznalatdnak? Ismereteim szerint a két maodszer mas jellegii modon konvergdl az
alkalmazott bdziskészlet figguényében?
Vaélasz: A [4] munkankban mindkét elméleti szint esetén szamos bézissal széamoltunk.
A szisztematikusan javitott, dltalunk legjobbnak {télt eredmény a CCSD(T)/aug-cc-
pwCVQZ, viszont szerettiik volna ezt Osszevetni a joval olecsébb DFT szamitasok
eredményével is, hogy lassuk mire szamithat az ember hasonlé, de mas rendsz-
erek esetében, ha ott csak az olcsé alternativaval él. A B3LYP szamitasok soran
a legnagyobb bazis az aug-cc-pV5HZ volt, ezért szerepel ez. Az Gsszehasonlitas tehat
adott szamitdsi kapacitds mellett ésszer(i id6n beliil elvégezhet6 legjobb CCSD(T)
eredményeket vetette Ossze azzal, ha ugyanolyan szamitasi kapacitas mellett csak
egy DFT szamitast végziink minél nagyobb, de még olcsonak mondhatéd szamitast
eredményez6 bazis mellett.

(j) Kérdés: Volt valami oka annak, hogy HyHe™ rezondns illetve nemrezondns esetekre
két kiilonbozd intenzitdsiu impulzust haszndltak?
Valasz: Igen, a rezonans esetben mar jéval kisebb intenzitas is elegendének bi-
zonyult a szignifikans rezgési-forgasi gerjesztettséghez. A sziikségesnél magasabb
intenzitasértékeket amiatt keriiltem, hogy ne néveljem a szimulacionak azt a hibajat,
ami a fotodisszociacié elhanyagolasabol ered (a kotott dllapotok bézisan végeztem a
dinamikét).

5. 1V. fejezet

(a) Kérdés: Mit tekintink ebben az esetben erds illetve gyenge lézerfénynek? (44, 45
oldal)
Vaélasz: Ebben a fejezetben (is) 1j kontextusban értelmezend6 a lézertér inten-
zitdsa. Az itt hasznalt intenzitdsok MWem=2 és GWem™? kozott mozognak, mig
a lézerindukalt irdnyitottsagnal és orientdcionél hasznalt értékek GWem =2 koriiliek
THz-es impulzusra, és TWem ™2 koriiliek a 800 nm-es fényimpulzusokra. A késébbi,
lézerindukélt fragmentdciés munkdknal a tobb szdz TWem™2 intenzitds a jellemzé
érték.



(b)

Kérdés: Ezen fejezetben a polarizdlhatosdgot is figyelembe vevd tagot miért nem kell
figyelembe venni? (46. oldal)

Valasz: A molekuldkat alkoté magok és elektronok egyiittes kezelése soran, feltéve,
hogy a molekula méretének skaldjan a kiilsé tér térfliggése elhanyagolhatd (dn.
“long wavelength approximation” vagy “dipole approximation”), kiils6 térrel val6
kolesonhatds kizarélag a dipélusmomentumon keresztiil van [5]. A polarizdlhatésag
mint mennyiség gy jelenik meg, hogy a kiils6é térnek az elektronszerkezetre kifej-
tett hatdsat perturbécids sorral irjuk le, és ennek a kiilonboz6 rendi tagjai adjak
az allando dipdlt, elso- és magasabb rendi polarizacidkat. A kérdéshez kapcsolodd
fejezetben a molekulara alkalmazott bazis tartalmaz kiilonbozé elektronallapotokat,
igy az elektrongerjesztés nem perturbativan, hanem explicit médon van kezelve, ezért
nem jelenik meg a polarizacié a képletekben.

Kérdés: Milyen fényintenzitdsok esetén hanyagolhatok el fény-anyag kolcsonhatdsi
tagok? (48.oldal)

Valasz: Ha jél gondolom itt a nemrezonéns tagok elhanyagoldsara vonatkozik a
kérdés. Biztos receptrol nem tudok, de ami egy praktikus megkozelités, hogy ha
a fényintenzitas akkora, hogy az abbdl adédo offdiagonalis kolesonhatasi tag méar
nem elhanyagolhaté a kolcsonhatas altal 0sszekotott szintek energiakiillonbségéhez
képest, mondjuk eléri az energiakiilonbség tiz szazalékat, akkor érdemes ellenérizni
az elhanyagolas hatdsait.

Kérdés: Az 50. oldal elején kifejtett megfogalmazds nem egészen vildgos. Meg tudnd
ezt eqy kicsit pontosabban fogalmazni? A sajdtdllapotok linedris kombindcio nem
tekinthetd eqy kolcsonds megfeleltetésnek?

Valasz: A kolcsonosen egyértelmii megfeleltetés alatt azt értem, hogy adiabatiku-
san bekapcsolva az oOltoztetGteret meg tudom mondani egyértelmiien, hogy egy
adott térmentes sajatallapot melyik oltoztetett allapotta alakul, és forditva, minden
oltoztetett dllapotra meg tudom mondani, hogy melyik térmentes sajatallapotbol jott
létre. Viszont ha az oltoztetotér tokéletes rezonanciaban van egy atmenettel, akkor ez
modosul olyan mdédon, hogy a rezondans atmenetben résztvevo térmentes allapotokra
egyiitt tudom csak megmondani, hogy mely 6ltoztetett allapotokat hozzak létre. Egy
térmentes allapotbdl indulva tehat tobb oltoztetett allapot is lehet a végeredmény,
illetve a tobb lehetséges oltoztetett dllapot koziil egyet véve nem tudom megmondani,
hogy melyik térmentes allapotbdl jott létre, csak azt, hogy a rezonans atmenetben
résztvevo allapotok koziil valamelyikbdl.

Kérdés: Mit jelent ebben az esetben a numerikus pontossag? (54. oldal)

Valasz: Valéban nem egyértelmii megfogalmazds. Azt jelenti a numerikus pon-
tossag itt, hogy a hasznalt potencialis energia gorbékhez és magtomegekhez tartozé
rezgési-forgdsi energiaszintek legaldbb annyi jegyre (valdjaban sokkal tobb jegyre)
konvergensek, mint a dolgozatban szereplo értékek.

Kérdés: Milyen maodon lehetne a szamitdsait kisérletileg validdlni? Létezik ilyen
kisérleti modszer? (67.o0ldal)

Valasz: Tisztan forgéasi szintek oOltoztetésére és ezek spektroszkdépiaban valo fel-
hasznéaldséra van példa [6H8], de nem tudok olyanrdl, hogy (ro)vibronikus dltoztetés
mellett mértek volna szinképet. Egy (legaldbb) kétimpulzusos kisérletr6l lenne
sz6, ahol a pumpa impulzus adiabatikusan kapcsol be a molekula idéskalaihoz
képest, tehat ns-os vagy hosszabb impulzus, a préba impulzus(ok) meg valami-
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(2)

lyen médon rogziti(k) a szinképet. Elvben ez lehet egyszer(i abszorbeid (én ilyet
szamoltam), de akar be lehetne vetni a nemlinedris spektroszképia egyéb triikkos
impulzusszekvencidit is, viszont ezekhez nem értek, illetve nem tudom megitélni,
hogy milyen kisérleti elrendezés lehetne a legpraktikusabb.

Eszrevétel: A 68. oldalon legaldbb valami kisérleti eredményt be lehetne mutatni.
Valasz: Nem tudok ilyenrol.

6. V. fejezet

()

Kérdés: Mi az oka annak, hogy a CASSCF és az FCI esetén kulonbozd bazisokat
haszndlt? (73, 74 oldal)

Valasz: A 73-74. oldalakon bemutatott C-H potencidlis energia gorbék csak
CASSCF szamitasokkal késziiltek. FCI szamitasokrdl csak a 75. oldalon esik sz6, de
azok mar a HoHe™ molekuldra vonatkoznak.

Kérdés: Milyen modon jellemezhetjik a H..He kités erdsségét?

Vilasz: A H,He™ molekuldban a H..He kotés mentén az els¢ disszocidcids energia
Dy = 1775 cm ™!, ami jelentSsen kisebb, mint egy tipikus kovalens kotésé, példaul a
H,0-ban 16v6 OH mentén kb. 41000 cm ™!, mig a Hy-ben kb. 36000 cm™! a D, értéke.
Ugyanakkor, az 1775 cm™! jéval nagyobb, mint amiket dimereknél latunk, példdul
a (Hp0)q dimer esetén kb. 260 cm™!, mig a (Hy)y dimer esetén alig 3 em™ a Dj.
Ezek fényében a H..He kotés gyengének tekintheté ha a HoHe'-ra mint molekuldra
tekintiink, de erésnek tekinthetd ha a HyHe™-ra mint Hy —He komplexre tekintiink.

Kérdés: Lehetdség van arra, hogy a 45. dbrdn ldthato kisebb (mellék) csicsokhoz
valami fizikai értelmezést rendeljink? (83. oldal)

Valasz: Igen, a kisebb mellékesticsok olyan atmeneti frekvenciakhoz tartoznak, amik-
ben a résztvevd allapotok kis stllyal szerepelnek a hullimcsomagban és/vagy kicsi
a hozzajuk tartozé szamitott atmeneti métrixelem. A 45. &bran ez kombindcios
rezgéseket vagy forrd savokat jelent.

7. VI fejezet

(a)

Kérdés: Mekkora az tiregrezondtor mérete? (84 oldal)

Valasz: Ez fiigg attél, hogy a molekulanak melyik szabadsagi fokait igyeksziink
rezonansan csatolni a sugarzasi térrel, pontosabban annak legkisebb fotonenergiaju
modusaval. Figyelembe véve azt, hogy a legnagyobb megengedett hullamhossz fele
kell legyen legalabb az iiregrezonator kiterjedése egy irdnyba, elektronikus polaritonok
esetén, ahol a lathaté tartomanyba eso fotonok kellenek, a kisérleti iiregvastagsagok
igy (pér) szdz nanométeresek [9]. Rezgési polaritonok esetén a folyadékfazisu, un.
mikrofluidikus rezondtorok néhdny mikrométeresek [10]. A gézfazisu kisérleteknél
cm-es rezonatort haszndlnak [I1], itt viszont messze nem a legkisebb energidji
modussal valésul meg az erds csatolas.

Kérdés: Léteznek olyan sotét polaritonok amelyek valamiféle delokalizdlt szerkezetet
irnak le? (85. oldal)

Valasz: Igen, idedlis esetben a sotét allapotok lehetnek olyan koherens szuper-
poziciok, ahol a kiilonbozo tagokban mas-mas molekula van gerjesztett allapotban,
ilyen értelemben a gerjesztettség delokalizalédik. A delokalizacié igaz tud lenni a
polartionallapotokra is, ezért is aktivan kutatott kérdés a polaritonok felhasznélasa



intermolekuldris energiatranszferre [I2HI6]. Az, hogy a gyakorlatban mennyire meg-
valosithato a térben nagy kiterjedésti kvantumkoherencia, az egy masik, legjobb tu-
domdsom szerint még nem tisztézott kérdés [17].

(c) Kérdés: Melyek azon pontok ahol az elmélet nem sikeres, illetve milyen fejlédés
vdrhatd ezen a terileten? (86. oldal)
Valasz: Nincsen még a rezgési polaritonok elméleti leirdasara olyan modell, ami
értelmezni tudna a mikrofluidikus iiregrezonatorokban vizsgalt, kiilonb6z6 kémiai
reakcidk kiilonb6zé médon médosuld, vagy éppen nem médosuld kinetikajat [17-19].
Egy-egy reakciéra mar vannak kvalitative értelmes eredmények [20} 21], itt a sugarzasi
moédus mint a reakcidkoordinataval csatolt, disszipativ szabadsagi fok érvényestil.
Ami még messze nem tisztazott, hogy milyen mértékben és modon valésul meg a
mezoszképikus mennyiségili, kiilonbozé lokalis kornyezetbe agyazott molekulanak a
sugarzasi modsussal val6 kollektiv csatolasa. Mi a hatésa a rendezetlenségnek? Mi a
szerepe a nemegyensulyi folyamatoknak? Mennyire valésul meg a kvantumkoheren-
cia? A legkurrensebb kérdésekrol talan a 2023-ban kiadott, polaritonkémianak szen-
telt Chemical Reviews kotetbol érdemes tajékozodni.

(d) Kérdés: Miért nem sziikséges figyelembe venni a mdsodrendi tagot? (67. egyenlet)
Vaélasz: Ha a birdlé a g-ben négyzetes tagra (dip6l énkélesonhatds) gondol, akkor
azt altalaban olyankor lehet elhagyni, ha g értéke kellden kicsi. De természetesen van,
hogy nem lehet elhagyni, 1d4sd példaul a VIII/A fejezetet vagy a [22H24] munkéakat.

(e) Kérdés: Mi az oka annak, hogy csak a legnagyobb hullimhosszi foton rezondl? (88.
oldal)
Valasz: Az iiregrezonator mérete a peremfeltételek miatt szab egy felsé hatart
a rezonatormodusok hulldamhosszanak, a legnagyobb megengedett hullamhossz a
rezonator méretének kétszerese, azaz legalabb egy fél hullaimhossznak bele kell
férnie a rezonatorba. A 88. oldalon az a feltételezés fogalmazdodott meg, hogy az
iregrezonator mérete olyan méretii (annyira kicsi), hogy a megengedett legnagyobb
hullamhosszhoz tartozd fotonenergia legyen rezonans a vizsgdlandé atmenettel. Az
ennél kisebb hullamhosszak, felhangok is lehetnek rezonansak valamilyen atmenettel,
de ezeknél a fotonenergia annyira nagy, hogy kiviil esik a vizsgdlt energiatartomanyon.

(f) Kérdés: Mekkora lehet a 90. oldalon megemlitett kozelitések hibdja?
Valasz: Az itt hasznalt legnagyobb, 60 GWem ™2 klasszikus térintenzitdsnak megfelels
g csatoldsi érték atomi egységben 1072 koriili, az dtmeneti dipdl 3-4 koriili érték,
1/hw, pedig tiz korill van. Az elhanyagolt négyzetes kolcsonhatési tag tehat a
legrosszabb esetben a linedris tag 3-4%-a.

(g) Kérdés: Milyen fontosabb gyakorlati alkalmazdsdt tudnd emliteni a polartion kémidnak?
Valasz: Elektronikus polaritonok esetén a gerjesztett potencidlis energia feliilet
valtozik meg, igy a fotokémiai reakcidk szelektivitasdnak, sebességének modositasat
emelném ki [25-31], mig rezgési polaritonok esetén a kisérletileg kimért, folyadékfazisi
termikus reakcidk katalizalasa a legkiemelked6bb alkalmazés [17, 18|, [32H38]. Tovabbi
alkalmazas a polaritonok segitségével megvalésuld intermolekularis energiatranszfer
[16], 27, 39-142).

8. VIII. fejezet

(a) Kérdés: It “gold standard”-nak nevezi a CCSD(T)/aug-cc-pVQZ mddszert? Van
ennek valami oka?



Valasz: Legjobb tudomésom szerint a kelld méretii bézissal haszndlt CCSD(T)
modszert szokds a kvantumkémiaban “gold standard”-nak nevezni [43], ezért neveztem

igy.
9. X. fejezet

(a) Kérdés: Volt valami specifikus oka annak, hogy ez a fejezet dsszesen 4. oldal és 15
cikkben szereplé anyagrol szol?
Valasz: Erre a kérdésre fent, az elso észrevételre valo valaszomban tértem Kki.

10. Kérdés: Milyen lehetdségeket lat a munkdja sordn bevezetett elméleti és programozdsi
fejlesztéseknek nagyobb molekuldk esetén, illetve ldt-e lehetdséget gyakorlati alkalmazdsra?
Valasz: A szamitasok, modellek dontéen nagypontossagu, a spektroszképiaban is haszna-
latos modellekre épiiltek, és a modszereket &altaldban igyekeztem tugy bevezetni, im-
plementalni, hogy ne legyenek kotve egy adott molekularis modellhez. A fejlesztett
modszerek kiterjesztése nagyobb molekuldkra tehat azt az utat, azokat a kozelitéseket,
egyszertsitéseket tudja kovetni, amit a hagyomanyos elméleti kémiaban megszoktunk,
legaldbbis a kvantumos leirds hatarain beliil.

Gyakorlati alkalmazésra (kisérleti eredmények értelmezése, validdlasa értelmében) mar
sor keriilt t6bb izben, példaul a SURF mérések [44] vagy géazfazisu rezgési-forgdsi po-
laritonok spektroszkopidja [22] kapcsén. Ennél még gyakorlatibb alkalmazasra, mondjuk
a szamitasoknak ipari felhasznalasara nem latok redlis alapot. Természetesen a nagyin-
tenzitasu lézereknek van, illetve a polaritonkémidnak talan valamikor lehet majd ipari
felhaszndlasa, de az altalam végzett szamitasok inkabb az alapkutatasi fazisban jarulnak
hozza ezekhez a tertiletekhez.

Budapest, 2025.03.15.
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