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Szidarovszky Tamas
"Molekulak erds kiilso terekben*
cimi MTA doktori értekezésrol

A dolgozat 170 oldalt és 290 hivatkozast tartalmaz. A dolgozat nyelvezete
megfeleld, néhany helyen fedezhetd fel benne egy kissé a tudoményos ,konyhanyelv”
hatasa. Az abrak mindsége megfeleld, néhol kissé tal zsufoltak. A dolgozat alapvetden
18+15 cikkre alapszik. Ezt a megjegyzést azért teszem, mert szerintem a X. elméleti
spektroszkopia fejezet, amihez a tézispontok szerint 15 cikk tartozik, nem igazan
illeszkedik a dolgozat hangvételéhez, gondos kidolgozasahoz. Ez a fejezet Gsszesen 4
oldalt foglal el a dolgozatban. Véleményem szerint az [-IX fejezet béven igazolja, hogy
Szidarovszky Tamas a fény-anyag kolcsonhatds elméleti vizsgalataban, a kisérleti adatok
informacidtartalmanak jobb értelmezése terén vilagszinvonali eredményeket ért el. A
dolgozatban felsorolt eredmények és ezek fogadtatisa is arra utal, hogy a jelolt messze
tulteljesitette az MTA doktori cim odaitéléséhez sziikséges kovetelményeket. Ezt a
véleményemet a késdbbiekben felmeriilt kérdéseim nem valtoztattdk meg.

A jelolt a dolgozat irasanak egy teljesen Ujszerli moddszerét mutatja be.
Megprobalja a lehetd legegyszeriibben bemutatni a komoly elméleti €s programozasi
problémak megoldasa sordn kapott eredményeit, amely szdmos esetben megoldhatatlan
feladat.

Kérdéseim:

. fejezet
a: Mi indokolja, hogy a ,, fény” tulajdonsdgainak jellemzésére néha a Thz,
néha a nm jelolést hasznalja:
b: Mikor nevezhetjiik a molekuldkat ,laza szerkezetlinek” ? (8. oldal)

I1. fejezet
a: Milyen térerd/intenzitds esetén nem igaz a 2. egyenlet? Itt
megjegyezném, hogy ezt a két mennyiséget amelyek tényleg kapcsolatban

vannak egymassal, gyakran hasznalja rokonértelmii kifejezésként.



IV. fejezet

b: Milyen esetben sziikségesek a magasabb rendli polarizalhatosagok? (12.
oldal)

c: A 20. oldalon megemliti hogy szamolasokat kdzepes €s nagyintenzitasu
lézerimpulzusok esetén végzi, amikor a levezetés csak a nem tul nagy
intenzitasokra igaz (11. oldal). Milyen modon lehet ezt a két megjegyzést
k6z6s nevezdre hozni?

d: A 20. oldalon bevezetésre keriil a molekularis anizotropia fogalma, mint
egy fontos befolyasolo tényezd. Milyen modon vezethetd le ez a korabban
leirt egyenletekbdl?

e: A 4. abran lathatjuk, hogy a CHsF molekula esetén kozepes
intenzitasnal az alapvonal 1ényegesen alacsonyabb és eltér a tobbi vizsgalt
molekulatol. Mi ennek a fizikai oka?

f: Mi az oka annak, hogy a kisérleti és a szdmoldsi paraméterek nem
tokéletesen egyeznek? (21. oldal)

g: A 10. abran lathaté adatok T=1 és 10 K-en torténd szamolasokhoz
kapcsolodnak. Miért vannak az adatok az 1 ,,table”-ban T=0,0 0.1 illetve 5
K-en,

h: Mi volt az oka annak, hogy a molekulaparaméter vizsgéalatakor, kb. 0.1-
0.3 D-nél nagyobb értéket hasznalt? (31 oldal)

i: Mi az oka a CCSD(T) illetve B3LYP modszerek esetén a kiilonb6z6
bazis hasznalatanak? Ismereteim szerint a két modszer mas jellegli médon
konvergal az alkalmazott baziskészlet fiiggvényében?

j: Volt valami oka annak, hogy H:Het rezonans illetve nemrezonans

esetekre két kiillonb6zo intenzitast impulzust hasznaltak?

a: Mit tekintiink ebben az esetben erds illetve gyenge 1ézerfénynek? (44,
45 oldal)

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

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



V. fejezet

VI. fejezet

VIII. fejezet

X. Fejezet

d: Az 50. oldal elején kifejtett megfogalmazas nem egészen vilagos. Meg
tudnd ezt egy kicsit pontosabban fogalmazni? A sajatallapotok linearis
kombindci6 nem tekinthetd egy kolcsonds megfeleltetésnek?

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

f: Milyen modon lehetne a szdmitésait kisérletileg validalni? Létezik ilyen
kisérleti modszer? (67.oldal)

g: A 68. oldalon legalabb valami kisérleti eredményt be lehetne mutatni.

a: Mi az oka annak, hogy a CASSCF és az FCI esetén kiilonb6zo
bazisokat hasznalt? (73, 74 oldal)

b: Milyen moédon jellemezhetjiik a H..He kotés er0sségét?

c: Lehetdség van arra, hogy a 45. éabran lathat6 kisebb (mellék)

csucsokhoz valami fizikai értelmezést rendeljiink? (83. oldal)

a: Mekkora az tiregrezonator mérete? (84 oldal)

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

c: Melyek azon pontok ahol az elmélet nem sikeres, illetve milyen fejlédés
varhat6 ezen a teriileten? (86. oldal)

d: Miért nem sziikséges figyelembe venni a masodrendii tagot? (67.
egyenlet)

e: Mi az oka annak, hogy csak a legnagyobb hullamhosszu foton rezonal?
(88. oldal)

f: Mekkora lehet a 90. oldalon megemlitett kdzelitések hibaja?

g: Milyen fontosabb gyakorlati alkalmazasat tudnad emliteni a polartion

kémianak?

a: Itt ,,gold standard”-nak nevezi a CCSD(T)/aug-cc-pVQZ modszert?

Van ennek valami oka?



a: Volt valami specifikus oka annak, hogy ez a fejezet Gsszesen 4. oldal és

15 cikkben szerepld anyagrol szol?
Altalanos kérdésem: Milyen lehetdségeket 14t a munkdja soran bevezetett elméleti és
programozasi fejlesztéseknek nagyobb molekulak esetén, illetve lat-e lehetdséget

gyakorlati alkalmazasra?

Gratulalok a jeloltnek, a dolgozat téziseit elfogadom és sikeres védés esetén az MTA

doktori cim odaitélését javaslom.
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