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Toth Gergely MTA doktori értekezésérol

Toth Gergely ,,Adatok értelmezése szimulaciokkal és a tobbvaltozds statisztika
eszkozeivel a kémidban” cimli MTA doktori értekezése olvasdsdhoz nagy varakozassal
fogtam hozzd. Varakozdsom legfébb oka az volt, hogy a jelolt szakmai palyafutdsat a
“kezdetektdl figyelemmel kisértem”, ha lehet igy fogalmazni akkor, amikor azok a
bizonyos kezdetek mindkettonk szaméra azok voltak, els6 tétova szakmai Iépéseinket
egymas mellett tettik meg. Es tudomanyos palyafutisunk hosszil idén at parhuzamosan
haladt.

El6ljaréban le kell sz6geznem, hogy a doktori munkéval kapcsolatos véleményem
kettés, ennek megfelelden a tovabbiakban kiilon értékelem a jelolt eddigi, az értekezés
alapjat jelentd szakmai munkéssagat illetve magat a disszertaciot mint 6nallé tudomanyos
miivet.

A disszertaci6 mogott allé publikacids tevékenység jelentds: a dolgozat 65,
zOmében rangos nemzetkozi folydiratokban megjelent cikken alapul. E nagyszdmu
publikacié harom évtizednyi kutatomunka gyiimolcse. A jellt tudomanyos munkéssaga
igen szerteagazO, azonban jOl sikeriilt megfognia az ezt végigkisérd vezérfonalat,
nevezetesen hogy munkdssaga végig a numerikus adatelemzés koriil forgott, legyen sz6
ekozben statisztikus mechanikarol vagy éppen kemometridrol. A szerzé egy igazi
ontorvényli kutatd, akit pdalyafutdsa sordn végig az Oszinte kivancsisdg hajtott,
érdeklddésében soha nem befolyasoltdk az aktudlis tudoméanyos divatok, hivatkozéasok
gylijtésére alkalmas “hot” témdak, munkait eleinte egy-egy iddsebb, tapasztaltabb
kollégaval valo laza, alkalmi egyiittmiikodésekben csindlta, késdbb alapvetéen nagyobb
csoporthoz, iskoldhoz nem tartozd, néhany didkot irdnyité maganyos kutatoként végezte.
Ennek a hozzéaéllasnak a tiszteletet parancsold mivolta és eldnyei mellett megvannak a
maga kétségtelen hatranyai is. Nem véletlen hogy a szinvonalas, kiterjedt és sok
publikaciot termeld ¢€letmii hivatkozottsaga semmiképpen nem mondhaté kimagaslonak
(1000 alatti fiiggetlen hivatkozas). A hivatkozasok szamomra meglepden alacsony szdma
azt is mutatja, hogy a jelolt €életmiivével nem gyakorolt akkora hatdst a nemzetkdzi

tudomanyos ¢letre, €¢s nem végzett olyan mértékii iskolateremtd tevékenységet amilyet



tudasa, képességei €s a sok évtizedes kemény szakmai munkdja alapjan akar végezhetett
is volna. Cserébe megmaradt mindig 0j utakat keresd, a kiilsdségektdl tobbé-kevésbé
fiiggetlen, szabad kutatd szellemnek. Félreértések elkeriilése végett fontos itt
leszogeznem, hogy a fenti kritikdm semmiképpen sem jelenti azt, hogy a jeldltnek az
eddigi tudomanyos és iskolateremtd tevékenysége ne haladna meg feltétleniil az MTA
Doktora fokozatnal elvartakat, minddssze annyit jelent, hogy mindez akdr ennél még
sokkal jelentdsebb is lehetett volna.

Maga a dolgozat MTA doktori értekezéshez képest meglepden rovid, minddssze
110 oldal terjedelmii, melyet koszonetnyilvanités, tartalom- és hivatkozasjegyzék illetve
egy rovid fliggelék egészit ki. dolgozat 136 oldalas Gsszterjedelme még mindig alatta
marad az akadémiai doktori értekezések szakmai részénél megszokottnak. A dolgozat
szerkesztését illetden a legmeghokkentdbb rész a modszertani 6sszefoglalés teljes hidnya.
Az egyiitt 8 oldal Osszterjedelmii rovid bevezet6dt €s a célkitiizéseket targyald fejezetek
utdn rogton kovetkeznek az eredményeket taglald fejezetek, amit egy 3 oldalas
Osszefoglalas kovet. A jelolt magyarazataval, miszerint a hasznélt moddszerek tul
szertedgazdak volnanak egy értekezésben valo attekintéshez, nem értek egyet. Maga a
dolgozat az alanyi koltészet jegyeit mutatja — a mddszerek rigorézus ismertetése helyett
személyes sztorizgatast kapunk, ami ativel az egész dolgozaton. Olvashatunk arrol, hogy
hallgaté kordban egy adott gyakorlaton milyen mérést kellett csindlnia, munkahelyén
melyik kolléga mikor tért haza kiilfoldrédl, konferencidkon kik hogyan nem értették meg a
munkait, mikor voltak belsé koltozések a munkahelyén ¢€s kivel osztozott az irodajan,
melyik eredményének a publikalasa milyen nehézségekbe 1itkozott, vagy éppen
posztdoktori évei alatt az intézetében mas csoportokban milyen kutatdomunka folyt. Ezek
a torténetek nyilvanvaldan a jeldltnek az adott kérdés vizsgélataval kapcsolatos eredeti
személyes motivaciot hivatottak illusztralni, azonban véleményem szerint egy ilyen
disszertacioban ezek irrelevans kérdések, kiilonosen akkor, ha a hasznalt moddszerek
ismertetése lényegében elmaradt. Igy példaul a 3. f6 fejezet, azaz a harom nagy kutatési
irany koziil az els6 alapjat képez6 forditott (Reverse) Monte Carlo (RMC) modszer teljes
ismertetése a fliggelékben egy alig fél oldalas szocikkre korlatozodik, mig a jeldlt altal
munkatarsaival egyiitt kifejlesztett forditott (Reverse) molekularis dinamika (RMD)

modszerrél semmit nem tudunk meg a dolgozatbol. Mindez természetesen megneheziti a



biral6 dolgat is, kiilonosen azokndl a részeknél — ndlam ez elsésorban az 5. illetve részben
a 4. 10 fejezetet jelentette — ahol a disszertaciobol kimaradt mddszertani illetve elméleti
hattérismeretek nincsenek kell¢ mélységben meg.

Hasonlo kifogasaim vannak a f6 fejezetek szerkesztésével kapcsolatosan is. Az
adott teriileten végzett munka és kapott eredmények sokszor mindenféle tudomanyos ivet
nélkiilozve vannak egymas utdn téve, azt a benyomast keltve a birdloban, mintha a jelolt
egyszeriien Osszeflizte volna a fejezet alapjaul szolgal6 publikaciok dsszefoglaldsait.

A disszertacionak mint tudoméanyos miinek az értékelésénél az alapvetd kérdés az,
hogy mit varunk el egy MTA doktori értekezéstdl. Ha az a cél hogy a disszertacid
megmutassa, hogy a jelolt mogott allo szakmai életit megfelel az MTA Doktora cimnél
elvartaknak, akkor ezt a disszertacid6 — a mogottes publikaciokkal egyiitt — teljesiti.
Részemrdl ez az elvaras a roviditett disszertaciok esetén, ahol a mogottes publikaciok a
disszertacio fliggelékét képezik. Ha a személyes sztorikat elhagyjuk, jelen disszertacid
leginkabb egy roviditett értekezésre emlékeztet. Sajat véleményem szerint egy MTA
Doktori értekezésnek a fentieken tul 6nalldo tudomanyos miinek is kellene lennie, amely
tankonyvszerli rigorozussaggal foglalja 6ssze a bemutatott munka elméleti hatterét, és
amit a tanszék leendd fiatal kutatdéi a kovetkezd évtizedekben tankonyv jelleggel is
forgathatnak. Ennek az elvardsnak a jelen dolgozat meg sem probal eleget tenni.

A dolgozat érdemi, eredményeket bemutato része harom {6 fejezetre tagolddik. A
3. fejezetben az RMC modszerrel kapcsolatos korai kutatdsait taglalja a jelolt. Ezek a
munkak egymassal csak lazan fiiggenek 0ssze. Sz6 van itt a modszer egyértelmiiségének
kérdésérdl, a fluktuaciok szerepérdl, a szerkezeti vagy parkorrelacios fiiggvényt érdemes-
e illeszteni kérdésérdl, részecskék belsd szerkezetének meghatarozasarol. E sokféleség
azt a tényt tiikkrozi, hogy e vizsgalatok a jelolt palydjanak korai szakaszéban, kozvetleniil
a doktori fokozat megszerzését kdvetden sziilettek — a jeloltnek ekkor még nem volt
onallo kutatoi profilja, a munkak inkabb az akkoriban a jelolt kortil, vele laza szakmai
egylittmiikodésben dolgozo idésebb kollégak akkori érdeklddését mutatjak. A jelolthoz
hasonléan abban az iddben az RMC modszer is a helyét kereste. Ezt mara megtalalta, a
diffrakcios kisérleteket végzd kutatok adatfeldolgozd,kisérletkiértékeld arzenaljaba keriilt
tobb mas hasonl6 célt szolgalé modszerrel (Empirical Potential Monte Carlo) egyiitt, igy

mara e munkak jelentdsége csekély.



A 4. fejezet a statisztikus mechanikai inverz probléma, azaz a parpotencialok
parkorrelacios fiiggvényekbdl vald szarmaztatdsdnak kérdése koriil végzett sajat
kutatdsokat foglalja Ossze. (Az emlitett fliggvények forditott kapcsolata, azaz
parpotencialokbol parkorrelacios fliggvények szarmaztatasa trividlis, ezt barmely
klasszikus szimuldcid6 megteszi.) A probléma jelentdségét emeli, hogy a
parpotencialokkal ellentétben a parkorrelacios fiiggvények kisérletileg hozzaférhetd
mennyiségek. A fejezetbol némiképp kilog az elsé alfejezet, mely a jeldlt korai éveiben
végzett, parpotencial fejlesztésével kapcsolatos munkait 6sszegzi. Ezek a munkak, bar
nyilvanvaldan a jelolt tudomanyos munkéssaganak részei, még mindig nem mutatjak a
keésdbbi, onalld kutatoi karakterét. E sajat kutatdi profil els6 markdns megnyilvanulasa a
fentebb emlitett inverz probléma megoldasara kidolgozott négyféle eljaras. Az ezen
munkakat ismertetd fejezetek véleményem szerint a dolgozat legfontosabb részei kozé
tartoznak. Erdekes rész a kinetikai Monte Carlo moédszerrel kapcsolatos fejezet is, kar
hogy magar6l a modszerrdl itt sem ir lényegében semmit a szerzd. Szép és elegans
munka itt a karbamid kristalyosodasaval kapcsolatos vizsgalat.

Az 5. fejezet a jelolt kemometriai jellegl kutatdsait foglalja dssze. Itt teljesedik ki
a jelolt onallo kutatoi arcéle, iskolateremtd tevékenysége is 1ényegében ehhez a teriilethez
kothetd. A fejezetben bemutatja a szeridlassal, azaz adatmatrixokban sorok és/vagy
oszlopok célzott felcserélésével, az egyes adatsorokban esetlegesen fellelhetd trendek
meglétének vizsgalataval, adott modellek tesztkészletének kivalasztisi tartoméanyéval
(allokécio) illetve validacids stratégidk vizsgalataval kapcsolatos kutatdsait. Kiilondsen
elegansnak taldltam az allokacié fontossagat illusztrald, egy tripeptid Ramachandran
diagramjaval kapcsolatos munkdjat, még ha nyilvanvaléan nem is ez az itt bemutatott

eredmény legfontosabbika.

Osszefoglalva, a Toth Gergely disszerticidja mogotti tudomanyos teljesitmény
eleget tesz az MTA doktora fokozat megszerzésével szemben tamasztott
kovetelményeknek, mig maga a disszertacio egy személyes hangvételii szakmai
fejlodéstorténet €s nem egy tankOnyvszeri szakmai Osszefoglalasa a hasznalt
moddszereknek, elméleteknek és eredményeknek. Mivel az MTA Doktori disszertacioval

szembeni elvarasokkal kapcsolatos vitat nem az én tisztem itt €s most eldontenem, igy az



értekezéssel kapcsolatos fenntartdsaim ellenére a dolgozat téziseit 1 tudomdnyos
eredményeknek elfogadom, és az alabb ismertetendd kérdéseimre adott valaszoktol
fiiggetleniil javaslom az értekezés nyilvanos vitara bocsatasat, sikeres védés esetén pedig

az MTA Doktora fokozat odaitélését.

Az értekezéshez az alabbi kérdéseket ¢s megjegyzéseket flizom.

- A jeloltnek az RMC modszerrel kapcsolatos egyik fontos megallapitasa, hogy az altala
generalt konfiguraciok nem képezik a kanonikus sokasag reprezentativ mintajat. Az ezzel
kapcsolatos eredményeket és érveket teljes mértékben elfogadva meg kell jegyeznem,
hogy nem is szantdk annak (szandéka szerint az RMC modszer egy, a korabbiaknal
teljesebb ¢és alaposabb kiértékelési moddszere bizonyos, elsdsorban diffrakcios
kisérleteknek), illetve tudomasom szerint senki nem is allitotta, hogy az volna. (Mas
kérdés hogy abban az idében egyes szerzOk implicit modon, vélhetéleg a kérdést
maguknak fel sem téve ugy kezelték a modszert mintha az altala generalt konfiguraciok

valamely, a kanonikussal legalabbis egyenértékii sokasagot alkotnanak).

- A 25. oldalon, a micelldk RMC vizsgalatanal irja a jelolt: ”...egy...hidrofob belsé mag
¢s az azt koriilvevd hidrofil lelogo molekula részekbol all a micella.”, majd par sorral
lejjebb: ... a hidrofil magot egy nagy gomb, mig...hidrofob lancot egy-egy kisebb gdbmb
tartalmazta.” A két egymasnak ellentmondé mondat koziil melyik a helyes? Az els¢ leiras
felel meg a micelldk tipikus szerkezetének (hidrofob mag, hidrofil felszin), mig a késobbi

leiras arra utal mintha itt a masodik valtozatrol lenne sz6. Vagy ezek inverz micellak?

- A 4.2 fejezetben (Potencidl meghatarozas ,,on fly” a 90-es években) részletesen ir a
korabeli, szemiempirikus kvantumkémiai modszerekkel (MNDO, és valtozatai) végzett
QMOMM szamitasairdl. Milyen pluszt adtak abban az id6ben ezek az akkor kb. 50
részecskét kezelni tudd modszerek a klasszikus (akkoriban nagysagrendileg 1000

molekulaval elbird) szimulacidés mddszerekhez képest?

- A 4.10. abra (44. oldal) jobb oldalan az é&brafelirat szerint parkorrelacios fliggvények

Osszehasonlitasa szerepel, mig a valosagban itt is parpotencialokat lathatunk. Ez nyilvan



egy egyszeri hiba, kérem azonban a jeldltet, hogy a teljesség kedvéért valaszaban

mutassa meg az ide eredetileg szant, parkorrelacios fiiggvényeket 6sszehasonlitd abrat.

- A ”potential matching” moédszert a BJH (flexibilis) vizmodellre alkalmazva a modszer
lényegében kudarcot vallott (51. oldal, ”...a potencial nem volt &sszehasonlithatd az
eredeti... intermolekuléris kdlcsonhatassal”). Korabban arrdl irt a jelolt, hogy Lennard-
Jones részecskékre viszont miikddott a modszer. Mi a jelolt véleménye, viz esetén a
sikertelenség oka a Lennard-Jones és Coulomb kolcsonhatasok egyiittes jelenléte, vagy a
molekulak nem gombszerli alakja, esetleg a tobb parcidlis parpotencial jelenléte volt?

Mire szamitana alkali halogenid olvadékok esetében?

- A fenti kérdés folytatasaként kérem, hogy ismét csak a teljesség kedvéért valaszaban, ha
lehet, mutassa be, hogyan egyezik a BJH vizmodellre a PM modszerrel kapott hdrom
parcialis parpotencial (4.16. abra fels6 panelje) az eredeti modellével (az abra az eredeti

potencialokat nem, csak azok Lennard-Jones és Coulomb jarulékat kiilon-kiilon mutatja).

- Az 5.1 fejezetben (69. oldal) azt irja a jelolt hogy a lokalis hasonlosagot az 5.1
egyenlettel definidlta, majd harom sorral lejjebb az all hogy “a lokalis hasonlosagot a
kovetkezd egyenletekkel definialtuk”, mely allitds most az 5.2 és 5.3 egyenletekre utal.
Melyik egyenlet definidlja valojaban a lokalis hasonlosagot, €s mit ir(nak) le a tovabbi

egyenlet(ek)?

- A Neumann-féle trend teszt leirasanal (77. oldal) a Hy hipotézist a leirds szerint akkor
vetjiik el, ha dx<dnerit, €z utdbbi értékre viszont csak egy példat kapunk (N=30, a=0.05
esetén dneic=1.418). Honnan tudhato (hogyan adhatdé meg) ez a kritikus érték altalanos

esetben?
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