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A biral6 unortodox dolgozatot tart a kezében. Ennek az az oka, hogy kis tilzéssal minden egyes
cikkhez 6nall6 irodalmi 6sszefoglal6 és modszerlefrés kellene. Ennek eredményeképpen egy olyan
dolgozat sziiletett, amelyben a szerz§ mintegy elemzi a sajat munkajat egyszerre objektiv médon,
irodalmi hattérbe dgyazva, és egyszerre szubjektiv megjegyzésekkel gazdagon megspékelve. Ez
utobbi jelentdsen segit az olvasasban, de a mddszertanok részletes lefrasdnak bevallott és kényszerii
elhagydsa miatt a birdlénak hamar le kellett mondania a dolgozatban bemutatott tudoményos
eredmények alapos megértésérgl. Pontosabban voltak olyan fejezetek, amik kizelebb alltak hozzam
és nem voltam teljesen elveszve (az els6 két témakor) és volt egy olyan, ahol teljes vakrepiilést
végeztem (a kemometria). Az egyetemen egyetlen matematika targybél voltam kettes, és az a
Numerikus analizis volt, mashogy van tehét &sszerakva az agyam, mint a jelslté.

A kovetkez8kben igyekszem elvégezni a dolgom és teszek néhany birdld illetve dicsérd
megjegyzést a dolgozatrél magardl, de el6rebocsatom, hogy a dolgozat 6 céljanak azt tekintem,
hogy a szerzé bemutassa az életmiivét (legaldbbis azt a részét, ami a dolgozat ciméhez
kapcsolodik), perspektivaba helyezze azt, ismertesse a véleményét még akkor is, ha az a cikkek
megirasa Gta véltozott (erre tébb példa is talalhatd a dolgozatban), illetve hogy bemutassa, hogy
intelligens, 6sszegzd, az évtizedek tapasztalatat érett és tomor diszkusszidba siirité médon tud
megnyilvanulni sajat munkassagarol és a tudomanyos kutatasrol altaldban.

Merthogy kaptunk a dolgozatban megjegyzéseket ez utébbira rendesen, amikért kiiléngsen halas
voltam. Pont ezek a megjegyzések mutatjak a szerz6 kritikai gondolkodasra val6 képességét illetve
az alézatos hozzadllasra valé hajlamét egyarant.

A dolgozat tehat alapveten harom részre tagolddik.

Az elsd részben féként a forditott Monte Carlo szimulaciét, mint fluidumok diffrakciés méréseib6l
nyert adatokb6l informdciét kinyerd médszert hasznélja alapként statisztikus mechanikai
megkdzelitéssel olyan kérdéseket feszegetve, mint a kapott eredmények (konfiguraciék)
egyértelmiisége, a val6s viszonyok reprezentalasanak mértéke illetve a hagyoményos statisztikus
mechanikai sokasdgokhoz val6 viszonya. Az itt bemutatott eredményét, miszerint a parkorrelaciés
fiiggvény meghatdrozza a sajat fluktuacicjat, a szerz6 a legjelentésebbek kozott tartja szamon.

A masodik rész a statisztikus mechanika inverz probléméajérél sz6l, azaz arrél hogy milyen
modszerekkel lehet kolcsonhatasi potencidlokat fejleszteni a makroszkopikus (termodinamikai,
szerkezeti) jellemz8k ismeretében. Ehhez kvantummechanikai szamitasokat éppiigy felhasznalt a
szerz6, mint szemiempirikus médszereket, a forditott Monte Carlo-t, illetve mesterséges
ideghal6kat. Ez utobbinal is kitiinik, hogy sok esetben a jel6lt nagy mértékben megel6zte a korat.
Ennek a kutatasi irdnynak egy kozponti eleme a multiskalds megkozelités illetve a coarse graining
(6rommel lattam azon hazai workshopok hangsilyozését, amelyek egyikén ezt a témat is
atbeszéltiik). Sajat médszerfejlesztéseit ezen a teriileten kiilon kiemelte a szerz®, mint biiszkeségre
okot adé eredményeket.

A harmadik részben a Szepesvary Pél hatdsdra a kemometria teriiletére tett kirandulésarél ad szamot
a szerz0. Itt részben arrél van sz6, hogy miként lehet az adatmatrixokat ugy atrendezni, hogy azutan



akar tablazatban, akar vizualisan dbrazolva kordbban rejtett trendeket, hasonlésagokat, klasztereket
lehessen azonositani. Ez az eljaras szeridlas néven ismeretes. Ezt rendkiviil érdekesnek talaltam,
mivel métrixokkal én is foglalkozom, de nem szoktam turkalni benniik és vizualizalni éket.
Meghokkent6, hogy ez az egyszerfi ,triilkk” nem volt benne a koztudatban. Az adatbazisok
ertelmezésére felallitott modellek kiilsd és belsd validacidjéra vonatkozé kutatdsaira is nagyon
biiszke a szerz6, és a dolgozatbdl is az sziir8dott le, hogy mintha ezeket nagyobb kedvvel elemezte
volna. Ehhez taldn az is hozzdjarul, hogy id6ben ezek 4llnak legkozelebb a jelenhez.

Ezeknek a témakéroknek a kozos nevezdje a dolgozat cimében 6sszegzddik: ,, Adatok értelmezése
szimuldci6kkal és a tobbvaltozds statisztika eszkézeivel a kémidban”. A szerzének szamos
publikdcija van ezen a halmazon kiviil is, a dolgozat azonban csak azokbél a publikaciokbél
késziilt, amelyek ebbe a logikéba beleillettek.

A dolgozat stilusa élvezetes, j6l egyensiilyozza a szdraz diszkussziot és a személyes jellegii
megjegyzéseket, sztorizasokat. Eliitések, nyelvtani hibdk elfordulnak, de ezzel inkdbb nem
foglalkoznék. Van néhany szemet sziir¢ szerkesztési hiba, mint példaul, hogy a cim a 24. oldal
aljéra keriilt. Nagyon j6, hogy a végére bekeriiltek a fiiggelékek, amik megkonnyitik az olvasast, de
nem helyettesitik a hidnyzé mddszertani leirdsokat. Persze ha ezek a leirasok benne lennének a
dolgozatban, kétszer ilyen hosszi lenne, és akkor a birdl6 amiatt panaszkodna. Nagyon kényes
egyenstlyt kellett itt megtalalni, a szerzg altal vélasztott fiiggelékes médszer egy jé
kompromisszum.

Az egyenletek szdmozdsa fura, szebb lett volna jobbra kihiizva, de ezek szerint a szerzének més az
izlése. Ahol kevésbé lehet izlésrl vitatkozni, az az dbrak mindsége. Mig az tijabb keltezésii
kemometriai fejezeteknél szines és latvanyos dbrék voltak, a régebbi forditott Monte Carlo (3.)
fejezetben csupa fekete-fehér, feltételezésem szerint cikkekbdl kimdsolt 4braval taldlkoztam, ahol
sokszor problémat okozott a kiilonb6z6 vonaltipusok kisilabizaldsa. Csak hogy legyen valami
irgum-burgum jellegli megjegyzésem is: itt nem artott volna valami pluszmunka.

Nagyon rokonszenves volt, hogy a szerz6 a dolgozatban 1épten-nyomon utal az oktatasra, a
hallgatékhoz val6 viszonyra. Az Osszefoglaldsban kiilén kiemeli, hogy mely eredményeit tekinti
»jatékosnak”, és emiatt az oktatdsban kiilénésen hasznalhaténak: ezek a karbamid-névekedés és a
szerialas.

Mig a dolgozatban megjelend témakat a kozos eszkoztar fogja dssze, maguk a témék rendkiviil
vegyesek. Ebbdl egy sokoldalu kutaté képe bontakozik ki, aki szinte jatszi kénnyedséggel kezd tj
kutatdsi témaba, ha éppen az érdekli vagy ha éppen egy szobaba keriil egy Szepesvéry Péllal. A
rengeteg mélyfiré mellé tobb ilyen emberre lenne sziikségiink. Megjegyzem, hogy rendkiviil karos
gyakorlatnak tartom, hogy a pélydzati rendszerek ezt a hozz4allast nem preferéljék.

A sokoldalisag eredménye az, hogy a szerz6 20 tézispontot alkotott. Kijelentem, hogy minden a 20
tézist Uj tudomanyos eredménynek fogadom el.

Habar a feladatom a dolgozat birdlata volt, engedtessék meg néhéany szubjektiv megjegyzés magardl
a jeloltr6l. Abban a szerencsés helyzetben vagyok, hogy része lehetek annak a hazai tudoményos
kozosségnek, ami a szamitogépes fizikai kémia teriiletén szorgoskodik évtizedek 6ta. Ez egy



nemzetkozileg jegyzett j6 hangulati kozosség, ahol az emberek j6 szakmai és személyes
viszonyban vannak egymassal, szamithatunk egymaésra, rendszeresen talalkozunk konferencidkon,
kiilonbdz6 védéseken, illetve a jelslt &ltal jogosan méltatott workshopokon. Ebben a tarsasagban
Toth Gergelynek jelent6s tekintélye van. Amit mond, arra oda kell figyelni. A tudoményos
kutatdshoz valé hozz4allasa véleményem szerint példaériékii, emiatt a fiatalabb nemzedékek
szdmara is egy kovetendd példat allit.

Osszefoglalva, az értekezés mind tartalmi, mind pedig formai szempontb6l messzemenden eleget
tesz az MTA doktora fokozat megszerzésével szemben tdmasztott kévetelményeknek. Javaslom az
értekezés nyilvanos vitdra bocsétasat, és sikeres védés esetén az MTA Doktora fokozat odaitélését.

Kérdéseim nincsenek.

Veszprém, 2026.02.11

Dr. Boda Dezs6
egyetemi tandr



