Valasz dr. Czako Gabor biralatara

Szeretném megkdszonni dr. Czaké Gabor egyetemi tandrnak, az MTA doktoranak, hogy elvallalta
a dolgozatom biralatat.

K6szOnOm méltatd szavait a témavalasztds aktualitdsaval kapcsolatban. Az el6védésre késziilt
értekezésben még a végsé dolgozatnal is szubjektivabban irtam le, hogy milyen események és hatdasok
kovetkeztében valtogattam a témakat. Szerencsém volt, mert ez a kutatéi bolyongds ma mar
kurrensnek tekinthetd teriiletekre is elvezetett.

dr. Czaké Gabor dr. Boda Dezs6hoz hasonldan jelzi a biralataban, hogy a korai kutatasaim abrai
gyenge minGséglek:

(Az aldbbi bekezdés kézds dr. Boda Dezsé és dr. Czakoé Gdbor birdlatdra adott vdlaszomban.)

A korai cikkeim abrdi sajnos rossz minGségliek a dolgozatban. Az érintett cikkeket még
nyomtatott formaban kiildtem el a kiaddknak. Az elmult 6t évben tobbszor torténetek olyan atépitések
a Kémiai Intézetben, amikor hirtelen taroldhelyet kellett felszabaditanom, ennek estek aldozatul az
addig 6rzott eredeti dbrak. Bar mindig torekedtem a régebbi kutatasaim digitalis archivalasara, nem
minden cikkhez taldltam meg a bekildott dbrdkat, illetve tébb esetben hidnyos postscript fajlokat
taldltam csak. Meglepetés volt az is, hogy a 90-es évek cikkeinek online elérés( valtozatai a kiaddknal
tobbnyire rossz felbontastak. A jogosan kritizdlt abrak hagyomdnyos digitalis javitgatasaval
probalkoztam, de sikertelenil. Mesterséges intelligencids képjavitastol meg idegenkedtem.

Visszatérve dr. Czakd Gabor birdlatdra:

A szerkesztéssel kapcsolatos megjegyzéseket jogosnak tartom, tényleg jobb lett volna pl. jobban
elkGl6nil6 abraalairdsokat hasznalni. Koszondom a tételeim szabatos 6sszefoglalasat.

Valasz a szdmozott kérdésekre:

1. A szamitogépes kémia, s6t minden természettudomanyos szamitégépes modellezés
sajatja, hogy a mddszerek és a szamitdgépes kapacitas allando fejlédése miatt sokszor érdemes
megismételni vagy uUjragondolni a kordbbi szamitasokat. Emiatt lehet, hogy egy-egy régi munka
érdektelenné valhat, esetlegesen kideril, hogy téves vagy félrevezet6en pontatlan eredményekhez és
kovetkeztetésekhez vezetett. Ugyanakkor szdamos maradandd relevancidja lehet egy régi munkanak, pl.
a) felhivja a figyelmet, hogy az adott jelenség/rendszer szamitogépes modellekkel is vizsgalhatd. b)
id6tallo valaszt ad pl. egy reakcido mechanizmusdra c) segit egy jelenség megértésénél, magyarazatanal
d) aldtdmaszt egy mérési eredményt vagy elméleti sejtést e) adatot szolgaltat egy komplex folyamat
késébbi modellezéséhez, tervezéséhez. f) tovabbi kutatasi/fejlesztési iranyt jeldl ki... Ugyanakkor sok
része érdektelenné valhat egy korabbi szamoldsnak. Az Uj lehet6ségek a nagyobb pontossag mellett
lehetdvé teszik nagyobb rendszerek és hosszabb idejli folyamatok modellezését, csékkentve a korabbi

kompromisszumok esetleg nem elhanyagolhatd hatdsat. Két negativ és egy pozitiv sajat példat
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emlitenék: a) A higany- elektrolit hatarfelllet molekuldris dinamikai szimuldcidjakor haromféleképpen,
egyre nagyobb szamitdgépigénnyel szamoltam a Coulomb kdlcsdnhatast, klasszikus levagassal, néhany
szimuldcids cella figyelembevételével és Ewald mddszerrel. Kvalitative is mas eredmény jott ki, az alkali
és halogenid ionok a higany feliletrél fokozatosan a vizes tombfazisba keriiltek. Mérés hijan csak az
szamoldsok mindsége alapjan tudtam donteni, ami alapjan az els6 két szimuldcié eredménye
|ényegtelenné valt. b) A Car-Parrinello szimulaciét haszndldé munkdmnal nem volt lehetéségem az
elvileg relevans salétromsav-trihidrat fellleten torténd adszorpcidt vizsgalni, csak salétromsav-
monohidrat fellletet tudtam modellezni. ,Szerencsém volt”, se a kés6bbi trihidratra végzett
szamolasok, se az egyre komolyabb kvantumkémiai mddszerekkel végzett kés6bbi szamolasok nem
sokat adtak hozza az adott reakcidk értelmezéséhez. c¢) A pszeudourinedz vizsgalatanal Kiss Déra
doktorandusz el@sz6r csak egy kisebb rendszert vizsgalt kvantumkémiai szamolasokkal, majd QM/MM
kozelitésli rendszeren végzett szabadenergia szamolasokat. Az els6 esetben teljesen mas, utdlag
elfelejtheté mechanizmust kaptunk az enzim m(ikodésére.

2. K6szOnom, tényleg on the fly a szokdsos elnevezés.

3. Nem kellett volna abbahagynom azt kutatdsi iranyt. Ha maradok a terileten, Boda
Dezsé kifejezésével élve, ismert ,mélyfaréva” valhattam volna ott. Azonban mas toltotte ki az idémet
akkoriban, sok a hazai és ELTE-s oktatdsszervezési munkat vallaltam, illetve jobban érdekelt a szamomra
Uj kemometriai terllet. Teljesen nem hagytam abba az inverz probléma / coarse graining témakort. PI.
most fejeztem be az az el6zetes szamoldsokat egy Ujabb potencidl meghatdrozé moddszerrel
kapcsolatban, ami a részecskékre hatd er6k eloszlasa alapjan illeszt. Tervezziik egy kordbbi munka
folytatasat is Kirdly Péterrel. Kidolgoztunk egy reprezentaciot a coarse grain kornyezet leirdsara
kétkomponensl Lennard-Jones rendszerek effektiv egy komponensiivé valtdsanal. Ennek gépi
tanuldssal valé kombinaciojat a fejiinkben mar egy ideje tervezziik.

4. Klasszikus értelemben az atmeneti allapot egy nyeregpont a megfelel6 matematikai
tulajdonsagokkal. A szimuldcids irodalomban ezt kiegészitGen szokas hasznalni a , dividing surface”
fogalmat, ami az 6sszes 0,5 kommittord pont feliilete. Trajektoridk elemzésénél szokas még a ,saddle
domain” hasznalata is, ez a nyeregpontrdl a termék és/vagy a reaktans iranyaba kijel6lhetd szakaszt
jelent, amelynek specialitasa, hogy energetikai szempontbdl viszonylag lapos és a rendszer néha egész
hosszu ideig ott tartdzkodik. Ez a ,,saddle domain” azonban a nyeregponttal egy(itt konkdv alakzat, nem
tartalmaz minimumot. dr. Czaké Gabornak igaza van, ha itt minimum van, az nem nevezhet6 atmeneti
allapotnak, csak kozti terméknek. Még akkor se, ha alapoktatasban egy reakcié energiaviszonyait
gyakran mutatjuk be ugy, hogy az dtmeneti allapotban aktivalt komplex alakul ki. Tobbnyire ezek ott se
atmeneti allapotok, hanem magasan fekvé minimummal rendelkezd kozti termékek.

5. Az 5. pontban dr. Czaké Gabor a haldzatkutatds és a kemometria kapcsolatara kérdez

rd. Megprobalok, csak ennek a szlkitésnek megfelelGen valaszolni, nem ismételném azokat a részeket,
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amikrél a szimuldcids részben mar irtam. Vagyis a kinetikai Monte Carlo szimulacidrdl, a diszkrét
atmeneti allapotok elméletérél, vagy a perkolaciérél mind régebben divatos elemzési mddszerrél.

A kemometria esetében a haldzatkutatasi eszkozok alkalmazasa felmerllhet mar abban az
egyszerl képben, hogy az objektumaink egy-egy csucspontnak tekinthetéek a valtozék sokdimenzids
terében. Ha akarjuk, kilonb6z6 definiciok alapjan éleket is |étrehozhatunk, klasszikusan a
tdvolsagmatrix alapjan, vagy pl. a szerialas témakorben bevezetett lokalis hasonldsag alapjan. A
csucspontok helyzete az alapja sok mintazatfelismerd (klaszterezd) algoritmusnak is, pl. a nem
egyenletes slrlség szerepe jelenik meg a hierarchikus, a K-kézép, és a Jarvis-Patrick algoritmusokban,
illetve azok klasszifikalo véltozataiban is. Specialis eset pl. a Kohonen-halé klaszterezése, ahol egy
alacsonyabb dimenzidban levé racsra helyezziik at az eredeti grafunkat. De nem csak a valtozétérbeli
graf elemezhetd, hanem az ezt kiegészit6 objektumtérbeli eset is, ahol a valtozdk jelentik a cstucsokat.
A tanitd/teszt felosztasnak és a valtozo szelekcidnak is vannak grafon értelmezheté mddszerei. Mindkét
térben elvégezhet6 valamilyen diagonizalas is, hasonldan a tébbvaltozds gorbefelbontasnal hasznalt
bal és jobboldali sajatvektor-sajatérték elemzésekhez. Osszefoglalva, mar a klasszikus kemometriai
eszkdzokben is megjelenik valamennyi grafelmélet, még ha nem is szokas halézatkutatasnak nevezni és
mas a nevezéktana.

Egy masik teriilet a gépi tanuldsos modellek azon része, ahol a modellek szerkezete
csomopontokbdl és élekbdl all. Ezek lehetnek akar osztdlyozd vagy regresszids modellek. Els6dlegesen
a fa és a mesterséges ideghald alapu rendszerekre gondolok. Ezek betanitdsa, vizsgalata, értelmezése
és magyarazata (interpretation and explanation) rengeteg haldzatkutatasi elemet tartalmaz. Szamos,
sokszor ad hoc maddszer létezik, amelyek valamilyen médon grafon dolgoznak (lasd pl. Ajay Thampi:
Interpretable Al, Manning, Shelter Island, 2022). Ezeken a haldzatként értelmezheté modelleken
sokfajta definicidja lehet az éleknek, pl. a sulyok, a fluxusok, a korrelacidk és a specificitas szerint. Ami
erre a teriletre is jellemzd, hogy nem direkt médon haszndljdk a haldzatkutatas szakszavait, pl. a
kdzpontisag kiilonboz6 eseteit. Ugyanakkor biztos, hogy tisztitana a képet, ha pl. a névekvé grafok
haldzatkutatasi eredményeit 6sszevetnénk a fokozatosan Ujra parametrizalt modellek viselkedésével.

Még egyszer kdszondm, hogy dr. Czaké Gabor vallalta a feladatot és alaposan atolvasta a
dolgozatot. Kiemelten koszonom a szélesebb kontextust érint6 megjegyzéseit és kérdéseit, valamint a

méltato szavakat.

Budapest, 2026. februar 23.
/ h/‘\____\
/Toth Gergely/



