A biraldbizottsag értékelése

Toth Gergely Adatok értelmezése szimulacidkkal és a toébbvaltozos statisztika eszkozeivel a
kémidban ciml akadémiai doktori értekezésében kémiai (kiilonosen is fizikai-kémiai és
analitikai kémiai) modszerek szamitogépes adatelemzésevel foglalkozott. Az értekezésben
bemutatott kutatomunka harom f6 témateriiletre oszthaté, melyet a k0z0s eszkoztar, a
szamitdgeépes adatfeldolgozas kot dssze. A szertedgazd témateriilet okan a jelolt az elért
eredmeényeit 20 tézispontban foglalta 6ssze.

Az értekezés elsd része a fluidumok diffrakcios méréseibdl nyert adatok feldolgozasahoz
kapcsolddik, melyben a jeldlt az itt alkalmazott adatelemz6 modszert, a forditott Monte-
Carlo (RMC) szimulaciot vizsgalta tobb aspektusbol. Célja az RMC modszerrel kapott
konfiguraciok, ill. az ezeket leird szerkezettel kapcsolatos fiiggvények egyértelmiiségének,
valamint a valds viszonyok reprezentaldsanak mértékének vizsgalata. Az elért eredményeket
az 1-3 tézispontok tartalmazzak, melyekben a jel6lt megéllapitotta, hogy az RMC mddszer
nem megfeleléen reprodukalja a kiilonbdzd szerkezeti, termodinamikai és dinamikai
tulajdonséagok atlagat és fluktuaciojat, valamint, hogy a médszer a kanonikus sokasagtol
eltéréen mintavételezi a konfiguracios teret. Kiemelten fontos eredmény az a megallapitas,
A masodik rész kozéppontjaban a statisztikus mechanika inverz problémadja all, azaz, hogy
milyen modszerekkel lehet makroszkopikus jellemzok (pl. termodinamikai és szerkezeti
adatok) ismeretében kolcsdnhatési potencidlokat meghatarozni. Ezen a tématerileten beldl
a jelolt uttor6 munkat végzett, négy, kiilonb6zé megoldasokon (kvantumkémiai
szamitasokon, szemiempirikus modszereken, forditott Monte Carlo szimulacion és a
mesterséges ideghalékon) alapuld adatelemz0 modszert fejlesztett ki. Ehhez a
tématerilethez a 4-11 tézispontok tartoznak.

Az értekezés harmadik része a kemometridhoz tartozik, ahol a jel6lt kutatdsai az
adatmatrixok atrendezési lehetségei és a modellvalidalas koré csoportosulnak. Az itt elért
eredményeket a 12-20 tézispontok tartalmazzak. Kiemelt jelentéségii eredmény a szerialas
modszere, azaz az adatmatrixok sorainak és oszlopainak célzott atrendezése ugy, hogy abbdl
elsére nem lathato, rejtett informaciok taruljanak fel. A modellvalidalas témakorében végzett
kutatasi jelentds mértékben hozzajarulnak a validalas soran hasznalt tesztkészlet, valamint a
validacids paraméterek megfelel6 kivalasztasahoz.

A doktori értekezés tobb évtizedes, szertedgazO kutatoi palya 0Osszegzése, mely
egyértelmiien bemutatja a jelolt adatelemzd modszerek vilagaban valo jartassagat és kritikai
gondolkodasra valé képességét. Noha az értekezés szerkesztése, hangvétele eltér a
megszokottol, és ez megnehezitette a birdlok munkajat, az elért eredmények alapjan Toth
Gergely valamennyi tézispontja 0j tudoméanyos eredmény, melyek alapjan a palyazé
megfelel az MTA doktori elvarasoknak.



