Valasz dr. Jedlovszky Pal biralatara

Szeretném megkdszonni dr. Jedlovszky Pal egyetemi tanarnak, az MTA doktordnak, hogy
elvéllalta a dolgozatom biralatat.

A tételes kérdések és megjegyzések elStt Jedlovszky Pal tobb irdnybdl elemzi a dolgozatomat.
Ezek kozil a legnagyobb hangsulyt a dolgozat szerkezete kapja. A téma elG6jon dr. Boda Dezs6
birdlataban is, igy részben kozos valaszt irtam erre a kérdésre. Flggetlendl attél, hogy mig dr. Boda
Dezs6 kompromisszumként elfogadta a fliggelékben szdszedetbe s(iritett elméleti és
maodszerleirdsokat, dr. Jedlovszky Pal ezt nem tartotta megfelel6 dontésnek.

(Az alabbi bekezdés kézds dr. Boda Dezsé és dr. Jedlovszky Pdl birdlatdra adott vdalaszomban.)

Dolgozatomat eredetileg a hagyomanyos szerkezetben szerettem volna megirni, ahol témanként
irodalmi 6sszefoglald és mddszerleirds szerepel a sajat eredmények bemutatasa és értelmezése el6tt.
Publikacioim valogatasakor jottem ra, hogy legaldbb 8-10 kiilonall6 irodalmi és mddszerleirasi rész
kellene a sajat eredmények bemutatasa elé. Kovetkez6 valtozatként abban gondolkodtam, hogy a
maodszerleirdsi részeket fliggelékbe helyezzem tagoltan, pl. diffrakciés mérések, statisztikus mechanika,
szimulaciés maddszerek, kvantumkémiai moddszerek, numerikus matematikai modszerek, klasszikus
kemometriai mddszerek, gépi tanuldsi mddszerek cimszavak ald. Elkezdtem az irodalmi 6sszefoglald
fejezetek és a fliggelékbe szant mddszerleirdsi részek irdsat, de még tomor fogalmazas esetén is latszott,
hogy a jelenleginek kb. a kétszeresére néne a dolgozat terjedelme, messze nagyobbra, mint az MTA
értekezések javasolt mérete. Az el6biralatra késziilt dolgozatom tagoldsa mar a mostani volt, de még
fuggelék nélkil. Héberger Karoly elbirdlom javasolta, hogy térjek at a hagyomanyos szerkezetre,
viszont a terjedelem miatt Ggy gondolta, hogy csak a kemometriai részbél irjak dolgozatot. Baranyai
Andras elGbirdlom viszont pont a korabbi munkaimat tartotta fajstlyosnak. Az ellentmondd javaslatok
hatasara jutottam el az unortodox szészedetes megoldashoz, mind az elméleti, mind a
maodszerleirdsokra vonatkozdan. S6t, még o6rdogként kezelt wikipédids cimszavakat is megadtam a
szészedetben. Miért gondoltam/gondolom ezt egy jarhaté Gtnak? Ugy latom, hogy ma mar elvétve
taldlhatd olyan fiatalabb kolléga, aki egy monografia atolvasasaval kezdi egy teriilet megismerését, vagy
akdr naponta kézikdnyvként haszndlna szakkonyvet. Elsédleges informacioforrassd az internetre
feltoltott anyagok véltak, beleértve a kétes jogdiju és a szovegben kereshet6 verzidit a szakkonyveknek.
En is igy dolgozom ma mar, pedig rendelkezésemre all Baranyai Andrds és Szepesvary Pal impozéans
szakkonyvgyljteménye.

Visszatérve dr. Jedlovszky Pal biralatdhoz:

Az értekezés személyes hangvétele, f6leg az adott kutatds elindulasardl ,sztorizgatds” nem csak
dr. Jedlovszky Palt zavarta. Az el6védésre készitett dolgozat még ,sztorizgatébb” volt. Valamennyire

megfogadtam az ismerdsok akkori tanacsat és tobb koérben is ,,gyomlaltam” a dolgozatot. A személyes
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hangvétel jelenléte, a klasszikus didaktikus elméleti és mddszerleirds hidnya és a szdészedetes megoldas
Osszefligg azzal a kérdéssel is, hogy kinek irtam ezt a dolgozatot. Az MTA doktori eljaras szdamomra
legf6képpen egy keretet adott arra, hogy tobb mint 30 évnyi kutatdsaimat attekintsem, elsGdlegesen
sajat magam szamara. Kézel 60 évesen szdamomra mar nem a kutatdi életpalyamodellen valé elérelépés
volt a motivald er6. Prébaltam az MTA doktori eljaras szabalyait tiszteletben tartani, de mint a biralok
is észlelték, nem mindig sikeriilt. A szakmam elején pl. Baranyai Andras kandidatusi értekezése volt a
legjobb forras a szimulacids teriilet megismeréséhez. Ahogy mar emlitettem, ma az internet, mint
elsédleges informacio forras idején, kevesebb értelmét latom a monogréfia jellegli értekezéseknek.
Megjegyzem, hasonlé valtozasok el6tt allunk a hagyomanyos publikacidk esetében is, szerintem 5-10

éven belil irrelevanssa valik a publikaciok és a tudomanymetria mai rendszere.

1) Az els6 tételes kérdés/megjegyzés Osszefligg a birald 3. oldal aljan levS utolsé két
mondataval. ,A jelélth6z hasonléan abban az idében az RMC mddszer is a helyét kereste. Ezt mdra
megtaldlta, a diffrakcios kisérleteket végzd kutatok adatfeldolgozo, kisérletkiértékels arzendljaba keriilt
tébb mds hasonld célt szolgdlo maodszerrel (Empirical Potential Monte Carlo) egyiitt, igy mdra e munkdk
jelentdsége csekély.” Az idézetben szerepl6 ,,abban az id6ben” egy hosszu folyamatot jelentett. Az RMC
Gscikk 1988-ban jelent meg. 1998-ban még neves ujsagokban jelentek meg cikkek pl. mindenhaté Uj
RMC variansokrdl, ezek egyikére volt a valaszunk az 1999-es kommentiink [s21]. Ebben a kommentben
tételesen soroltuk fel, hogy mit tud az RMC és mit nem. Vagyis az akkori kutatdsok pont azt a célt
szolgaltak, hogy a helyére keriljon az RMC. llyen szempontbdl a régi RMC-s kutatasaink jelent&ségét
ma sem érzem csekélynek, hiszen az RMC valés értékeinek bemutatdsdval maradandd hatassal
toltotték be a szerepiiket a cikkeink. A birdlé szerint az RMC felhaszndalok egy része és az alternativ
maodszereket fejleszték ,,implicit” médon hittek az RMC konfiguracidk kanonikus sokasagnak megfelel6
voltaban. Ugy gondolom, hogy a mi explicit véleményiink segitett, hogy ez a bujtatott feltételezés
eltlinjon a szakirodalombdl. Még a 2000-es évek kozepén is kérdés volt, hogy az RMC jellegl
megkozelités vagy a potencidlmeghatarozas a jov6 Utja. Baranyai Andrassal 2005-ben egyértelm(ien a
potencialmeghatarozas mellett voksoltunk [s32], elméleti és szimulacids eredményekkel aldtamasztva.
A téma kevés kutatot érintett, de pl. Gregory Rutledge, az MIT professzora emiatt a 2005-s cikk miatt
kereste a kapcsolatot veliink.

2) Elnézést, a masodik esetben elirtam a hidrofébot és hidrofilt. A mag a hidrofdb rész, a
lelogé lancok hidrofil jellegliek.

3) Az altalunk fejlesztett FSCF-MINDO Monte Carlo médszert 8-300 atomot tartalmazé
rendszerekre alkalmaztuk. A kvantumkémiai direkt szdmolas kovetkeztében nem volt sziikség a kor
intramolekularis (kot6) rendszereit elég egyszerlien leir6 molekulamechanikai erGterekre. Biztunk

abban, hogy képes olyan konfigurdcidk kezelésére is, amelyek extrémebb helyzeteket tartalmaznak,



mint amelyekre a molekulamechanikai er6tereket illesztették. A kdzépsé MNDO alrendszerben
lehetséges volt a polarizacid, pontosabban szabadon alakulhatott ki az adott konfiguraciénak megfelel
elektronsdrlség. A vizsgdlt feszililt amorf rendszerekben ez fontos volt a pontos leirdshoz, s6t a tavlati
célként gondolt fehérje aktiv centrumok esetében Uj lehet6ség lett volna. A 90-es évek masodik felében
a CPMD, majd a BOMD szimuldciéknal olyan mddszertani fejlesztések torténtek, hogy az azokkal
vizsgdlhatd rendszerek mérete megkozelitette az altalunk az egyetemi gépeken elvégezhet6 FSCF-
MNDO Monte Carlo szimulacidk rendszerméretét, valamint id6vel megjelentek a BOMD QM/MM
variansai.

4) Elnézést, elirtam a feliratot. A jobboldali dbran a legjobb parpotencidlt akartam
bemutatni, amit a meglehetfsen dnkényesen kombinalt S(g) négyzetes és g(r) negyedik hatvanyos
célfliggvény esetében kaptam. Némi kutakodassal talaltam egy olyan poszterrél szarmazé abrat, ahol a

legjobb RMC-BGY potenciallal kapott parkorrelacios fliggvény szerepel az eredetivel egyiitt.
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1. dbra Pdrkorreldcids fiiggvények: 1. Monte Carlo szimuldcid az eredeti LJ potencidllal 2. MC

szimuldcidé az RMC konfigurdcidkra tértént BGY mddszerrel kapott legjobb tabuldlt potencidllal.

5-6) A BJH vizmodellre valé alkalmazaskor tébb kihivast egyszerre kellett megoldania a PM
modszernek. Ezek egyike volt a parcialis flggvények szepardldsdnak kérdése. A cikkben nem
szerepelt, de voltak olyan szamoldsok, ahol lattuk, hogy a kétkomponensl Lennard-Jones
rendszerre j6l milkodik a modszer. A cikkben mar csak a kétkomponensl rendszer egy
komponenslire valé redukcidjanak a kérdéseivel foglalkoztunk. A masik nagy kihivas az volt, hogy a
BJH vizmodell esetében egy nem csak parkélcsénhatasokkal leirt rendszerrél volt szé. Az
intramolekularis rész energiajanak a szdmolasa az OH tavolsagok és HH szog egyensulyi értékeitdl
vald eltérését mutatd harom valtozé fliggvényében felirt hidnyos 4-ed foku polinom formajaban
tortént. (A dolgozatban tévesen harmadfokut irtam.) Ez azt jelenti, hogy a BJH vizmodell

parkolcsonhatdsra bonthatd intermolekularis részét keverjik egy parkdlcsonhatdsra nem bonthato



intramolekularis résszel, mindemellett harom parcialisra is bontanunk kell, s6t ezt még 6ssze is
hasonlithatjuk az eredeti kdlcsonhatdsok diszperzidés és Coulomb részeivel. dr. Jedlovszky P&l
allitdsaval ellentétben uUgy gondolom, hogy a PM mddszer megoldotta ezt a feladatot olyan
értelemben, hogy létrehozott harom olyan parcidlis parpotencialt, amely Uj modellel az eredetivel
kielégit6en egyez6 parkorrelacids fliggvényeket adott (4.15. dbra). A parcidlis parpotencialokbdl
kett6 az intramolekuldris részen is rendelkezett minimummal Ugyanakkor a kapott parcidlis
papotencialok intermolekularis része és az eredeti diszperziés és Coulomb tagot tartalmazd
parpotencidlok mégse voltak kapcsolatba hozhatdak. A birdlé kérésére elkészitettem a 4.16.
abranak azt a valtozatat, ahol az eredeti BJH intermolekularis jarulékok egyesitve vannak, de ahogy
az eredeti 4.16. abrakon is latszik, a két jarulék nagysagrendje eltérs. Ugy gondolom, hogy a
hatalmas parcidlis Coulomb jarulékok valahogy kioltjdk egymast a szintén nagyenergiaju
intramolekularis kotottség miatt. A PM moddszer nem képes a jarulékok felbontasara, mivel vezérlé
elve egy legkisebb négyzetes eltérés minimalizalasa és nem fizikai alapok felismerése. Ebben az
esetben 200 molekulara atlagolt tdvolsaghisztogramokon szamoltam. A PM mddszer nem szamol a
kiilonb6z6 molekuldk egyedi hisztogramjaval és az ott megjelené korrelacidkkal, amelyek az intra-
és intermolekularis részeket is csatoljak. Mindemellett az intramolekularis rész tobbrészecske
potencialjanak a tokéletlen projekcidja is valamilyen médon belép az intermolekularis részre, amit
taldn a folyadékok integralelméletének klasztersorfejtésével lehetne szemlélteni. S6t, a PM
maodszer diszkretizalt megolddsa miatt a felosztasokon beliili elhelyezkedések korrelacidja eleve
hidnyzik, ami nagysagrendileg eltéré potencialtagok kézétt mar problémat okozhat. Osszegezve: a
csatolt két- és tobbrészecske potencialokkal leirt rendszer esetében a kapott PM potencial jél
visszaadja a szerkezetet, de az eredeti hozzajarulasok nem szeparalhatoak. Az alkali-halogenid
olvadékokra a PM haszndlata annyiban kilénb6zne, hogy ott nincs tobbrészecske potencidlbdl
parkolcsénhatasra vonatkozd projekcio. Ugyanakkor, a felosztasokon beliili korrelacié varhatdan
jelentésebb, mint a Lennard-Jones esetben. Széval j6 eredményekre szamitanék, de csak akkor, ha
kis delta értékek lennének a felosztasnal. Az eredeti cikkben valamennyire részletezem ezt a
kérdést, ott megemlitem azt is, hogy a szepardlt kolcsénhatdsokra kilon-kilén PM médszert
alkalmazva elég jol visszakaphatdak voltak a szepardlt energiajarulékok. Kihaszndlom az alkalmat
egy altalanos megjegyzéshez: Oktataskor is ki szoktam emelni, hogy a klasszikus képben a Coulomb
és diszperzids felbontds dnkényes, teljesen eltérd felosztasokkal is kdzel ugyanazt az eredményt
lehet elérni (vO. vizmodellek eltérd parcialis toltése). Ezért elvileg hibds megkozelitésnek tekintem,
amikor az eredeti modell dnkényes felbontdsa alapjan pl. bioldgiai rendszerek modellezésekor
elektrosztatikus és van der Waals kdlcsonhatasokra klasszifikdljak a kialakulé molekularis

kolcsonhatasokat.
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2. dbra. A PM mddszerrel levezetett parcidlis pdrpotencidlok és a BJH vizmodell intermolekuldris

pdrpotencidljai.

7) Elnézést, elirtam. Az 5.1 egyenlet a korai munkdkban hasznalt lokalis tdvolsag definicidja:
eukleidészi tavolsag és az adott esetben két index{. Az 5.2 és 5.3 egyenletek a kés6bb bevezetett lokalis
hasonldsag szamoldasat definidljak, ahol az 5.2 egyenletben egy skaldzott tdvolsag szerepel, harom
index(i, ami a hasonldsag szamoldsakor hasznalt kdztes mennyiség.

8) A Neumann-féle trend teszt kritikus értékeit normal eloszlasu adatok esetére szokas
meghatdrozni. A tort értéke nem korrelald adatokra 2. Az irodalomban tablazatos adatokat adnak meg,
mert bonyolult a pontos érték szamolasa amiatt, hogy a szamldalé és a nevez6 ugyanabbdl a mintabol
van szamolva. A szakirodalomban két kozelité formula is szerepel (Sachs, Angewandte Statistik, p. 481,
7. kiadds, 1991, Springer,Berlin). Mindketté valamilyen mddon standard normaleloszlasra konvertalja

az értéket a centrdlis hatareloszlas tételét figyelembevéve. A tablazatos értékkel 6sszevetve pontosabb

-2 /"——2
chrit =2 2z (n-1)(n+1) (1)

n a mintaszam, z a standard normal eloszldsra szamolhatd érték, pl. 5%-os egyoldalu esetre 1,645.

kozelit6 formula:

1. tdblazat Neumann-féle trendteszt kritikus értékei alsé egyoldalt 0,05 szignifikancidra

n | kozelit6 egyenlet | Sachs kdnyv tablazata
4 0,7987 0,7805
10 1,0648 1,0623
20 1,3012 1,2996
30 1,4194 1,4183
50 1,5440 1,5437




Még egyszer koszondm, hogy dr. Jedlovszky Pal vallalta a feladatot és alaposan atolvasta a
dolgozatot. Koszondm a szamos észrevételt és javitast. Sejtettem, hogy az dltalam valasztott
szoszedetes megoldas neheziti a dolgozat megértését és értékelését, kiilondsen a birdléktdl tavoli
terlleteknél. Elfogadom, dr. Jedlovszky Pal ezzel kapcsolatos véleményét, bar makacs emberként

megreszkiroznam, hogy ugyanebben a formaban irnam meg legkozelebb is.

Budapest, 2026. februar 23.
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