Vélemény
Szidarovszky Tamas

MOLEKULAK EROS KULSO TEREKBEN
cimii MTA doktori dolgozatardl

Szidarovszky Tamas dolgozatanak témaja molekuldk és elektromagneses sugarzas
kolcsonhatdsanak a vizsgalata olyan paramétertartomanyban, amikor a hagyomanyos leirasi
moddszerek nem, vagy csak korlatozottan alkalmazhatok. Elméleti munkajanak egy része igy
modszerfejlesztés, azaz 1) szamitasi eljarasok kidolgozésa, ugyanakkor ezeket a modszereket
alkalmazza is konkrét molekulak esetére. A téma aktualitasat a kisérleti eljarasok fejlodése (pl.
Uj lézerrendszerek belizemelése) szolgaltatja, de a dolgozatban feltett €s megvalaszolt kérdések
fundamentélis jelentdséggel is birnak — altalanos értelemben, a fény-anyag kolcsonhatés
elmélete szempontjabol.

A dolgozatban 6sszefoglalt elméleti munka harom nagy cim koré csoportosithatd, ezek
a (klasszikus) 1ézertérbe helyezett molekulak leirasa, a polaritonkémia, illetve spektroszkopiai
vizsgalatok. Szidarovszky Tamas tézispontjait is e harom téma szerint, alpontokra bontva adja
meg.

Lézerek terével kolcsonhatdo molekuldk kapcsan az egyik fontos részteriilet ahhoz a
6ket. Rendezett molekulak rendszerében pontosabban kontrollalt kisérletek végezhetdk, illetve
a rovid impulzusokkal koélcsonhatdo molekulak leirasakor a fix iranyitottsag feltételezését is
alatdmaszthatja ez a jelenség. Szidarovszky Tamas munkdja sordan nem pusztdn a forgasi
szabadsagi fok és az elektromagneses tér Osszecsatolodasat vizsgalta, hanem kitért a vibracid
szerepére is. Kiemelendd, hogy elkészitett egy olyan programot, amely segitségével a
problémakort — akar kisérleti szempontbol — tanulmanyozoé kollégak kiszamithatjak a 1ézertér
forgato hatasat (merev rotator kozelitésben). A témaval kapcsolatos 1(a)-(g) tézispontokban
megfogalmazott allitdsokat a jeldlt publikaciokkal aldtdmasztott, 10j tudomanyos
eredményeinek fogadom el.

Erdekes, és sok szempontbol {ijszerti az a megkozelités, ha a molekulakkal kolcsonhato
elektromagneses teret nem a teriileten szokasos klasszikus, idéfiiggé mezéként, hanem kvantalt
modon, a ,,fotonkép” alkalmazasaval irjuk le. Ebben az esetben, kelléen erés csatolas esetén
(amit pl. egy itregrezonator idézhet eld), a fotonokkal valé csatolas a molekula
energiaszintjeinek észrevehet6 eltolodasahoz vezet. Ez a jelenség a kiilso tér frekvenciajanak
megfeleléen elektronallapotok, de akar rezgési (forgasi) nivok kozott is felléphet. Szidarovszky
Tamas mindkét eset vizsgalataval foglalkozott és dolgozataban is kitér mind az elektronikus,
mind pedig a rezgési polaritonokkal kapcsolatos eredményeire. Ezek koziil a nem-adiabatikus
hatasok fontossaga miatt a konikus keresztezodésekkel kapcsolatosokat érzem a
legjelent6sebbnek. A polaritonkémiaval kapcsolatos 2(a)-(e) tézispontokat is ©nalld, Uj
tudomanyos eredménynek tekintem.

Az anyagvizsgalati modszerek fejlodésének dacara a spektroszkopiai eredmények
jelentdsége nem csokkent, igy elméleti értelmezésiik tovabbra is kiemelt fontossagl a szerkezet
¢és az azzal Osszefliggd fizikai-kémiai tulajdonsagok megértése szempontjabol. Szidarovszky
Tamas eddigi munkai koziil talan ezen a teriileten a legnagyobb a modszerfejlesztés szerepe. A
témakorben a probléma nem-hermitikus leirasaval kapcsolatos eredményeit tekintem elvi
szempontbol a legfontosabbnak. A spektroszképiai eredményeket Osszefoglalo 3(a)-(e)
tézispontokat is elfogadom, mint j tudomanyos eredményeket.



Maga a dolgozat egy jol olvashato, tartalmilag szépen strukturalt munka, érezhet6 az a
szandék, hogy a szoveg dnmagaban is megérthetd legyen. Ennek megfeleléen hangsulyosak a
bevezetd részek, és a témateriileten gyakori roviditések feloldasat sem kell keresgélnie az
olvasénak. Talan a szovegszerkeszté magyaritasa sikeriilhetett volna jobban (Fig. 1->1. abra,
elvalasztasok, sorvégek ,tullogasa”, esetleg fejléc haszndlata), illetve a fejezetek is jobban
elvaltak volna, ha 0j oldalon kezdédnek (de ez mar szubjektiv). Mindezek természetesen
aprosagok, semmiképpen nem zavarjak a tartalom értelmezését.

Altaldnosan elmondhaté, hogy a Szidarovszky Tamas a kvantumkémiai nagyon széles
eszkoztarat felvonultatd munkét tett le az asztalra. Biztos kézzel nytal csoportelméleti
eszkozokhoz, de ugyanez a hozzéértés érzédik a kvantilt elektromagneses terek —
hagyomanyosan inkabb a fizikahoz kapcsolt — leirasa esetén is. Dolgozataban jelentés sulyt
képvisel az elméleti modszerek fejlesztése, ami jellemzden tiirelmet igényld, nem azonnali
eredményeket szolgaltatdo munka. Emellett azonban nem vesziti szem el6l az alkalmazasokat
sem, ahogyan azt egy-egy konkrét példa részletes végigszamolasa mutatja.

Osszefoglalva, Szidarovszky Tamas dolgozataban fontos, értékes tudomanyos munkat
mutat be. Tézispontjait 6nallé tudomanyos eredményként fogadom el. Alapvetéen elméleti
munk3dja tobb ponton Szorosan kapcsolddik kisérleti eredményekhez.

A fentiek alapjan javaslom Szidarovszky Tamas dolgozatanak nyilvanos vitara bocsajtasat.



Kérdéseim a jelolthoz:

1. Az 5. és 6. abran, a nagyobb intenzitasu terek esetén (fels6 panelek), az irdnyitottsag kevéssé
oszcillalo része (a dolgozat széhaszndlataval: az alapvonal) a legtobb molekula esetén a
véletlenszertiséget jelentd 1/3-os értéknél észrevehetéen nagyobb. Kapcsolhatd valamilyen
szemléletes magyarazat ehhez a jelenséghez?

2. Az id6figgd Schrodinger egyenlet megoldasa (pl. IV. fejezet, 35. abra) kapcsan a dolgozat
kissé szlikszaviian fogalmaz az alkalmazott modszerekrél. Azt szeretném megkérdezni a
jelolttdl, hogy ezeknél a szamitdsokndl pontosan milyen numerikus eljards mutatkozott a
leginkabb célravezetonek?

3. A forgasi illetve rotaciés atmenetekkel rezonans fotonok energidgja mar nem
nagysagrendekkel nagyobb a szobahOmérséklethez tartozd kT termikus energianal. Pl. a
vizmolekula kapcsan a VIIIA fejezet végén vazolt termikus tulajdonsagok szamitasanal van-e,
lehet-e szerepe annak, hogy termikus egyensuly esetén a fotonmodus nincs jo kozelitéssel
vakuumallapotban?

4. Kissé altalanosabban: az iiregbeli elektroméagneses tér allapota a molekulaval torténd
kolcsonhatés elott akar preparalhat6 is. Mas szdval, ha egyetlen modusra gondolunk, annak az
allapota sokféle (a termikus mellett pl. (nem-nulla)fotonszam sajatallapot, koherens allapot,
stb.) lehet. Kérdésem a szerz6hoz, hogy a dolgozatban ismertetett eredmények kézott van-e
olyan, amely esetén varhato, hogy kvalitativ modon fligg az iiregbeli tér allapotatol?

5. A dolgozatban szereplé Hamilton-operatorok jellemzden hosszmértékben kertiltek felirasra,
¢s a kiilso térrel vald kolcsonhatas a molekula elektromos dipélmomentumén keresztiil valosul
meg. Erds elektromagneses terekben az anyag magneses dipolmomentuma is szerepet jatszhat.
A szerzé szerint milyen mértékben tenné bonyolultabba a dolgozatban Gsszefoglalt
szamitasokat, ha ezt a kdlcsonhatast is figyelembe vennénk? Arra gondolok, hogy pl. egyetlen
kvantalt modus és egy molekula csatolasa esetén a magneses dip6l tag ugyan Osszetettebb
kolcsonhatést jelent, de a probléma dimenzidjat ez nem feltétleniil noveli, igy a szdmitasok
numerikusan tovabbra is kezelhetok maradnak. Igaz ez? Ismeretes-e esetleg olyan eredmény,
amely ezt a kérdést jarja kortil, a dolgozatban ismertetett modszerekhez hasonlé alapossaggal?
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