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Téth Gergely ,,Adatok értelmezése szimulacidkkal és a tobbvaltozoés statisztika

eszkozeivel a kémiaban” cimii MTA doktori dolgozatarél

Az adatok manapsag vitathatatlanul kulcsszerepet jatszanak a hétkéznapi életben és a
tudomany szamos teriletén. Ez kulonosen igaz a szamitastechnika megjelenése 6ta, hiszen
a szamitdégépek lehetéséget adnak nagymennyiségl adat tarolasra, sét elballitdsara. Az
informatika fejlddésével a hagyomanyos tudomanyagak is megvaltoztak és egyre nagyobb
szerepet jatszanak a tudomanyos kutatasban a szamitégépek. igy van ez a kémiaval is, ami
hagyomanyosan egy kisérleti tudomany, de a 20. szazad masodik felében az informatika
fejlédésével parhuzamosan elindult a kémiai rendszerekre alkalmazhaté elméleti médszerek
fejlesztése és alkalmazasa is, illetve a kisérleti vizsgalatok is egyre gyakrabban tamaszkodnak
miiszeres mérésekre, amelyekhez gyakran szamitégépes adatgydijtés tarsul. A fentiek alapjan
nyilvanvald, hogy az adatok feldolgozasara és értelmezésére nagy sziikség van a kémiaban
is. Ehhez a modern témakorhoz kapcsolédik Téth Gergely munkassaga és MTA doktori
dolgozata. A dolgozat szamos apré témat dolgoz fel és foglal 6ssze, amelyek sajat
megitélésem szerint két nagy csoportba sorolhatdék. A dolgozat elsé fele a palyazd korai
kutatasi irdnyait mutatja be, amelyek kémiai rendszerek szimulacitival foglalkoztak elsésorban
a Monte Carlo médszerre tamaszkodva. Ezek a munkak tartalmaztak mddszerfejlesztési
részeket is, valamint érdekes alkalmazasokat. Az ezen a teruleten elért eredmények a palyazo
sajat bevallasa szerint altalaban nem keltettek fél a szakma széleskorl figyelmét, ennek
ellenére elismeréen tudom értékelni ezeket a munkakat is. A dolgozat masodik fele a palyazo
egy relative Uj kutatasi iranyahoz kapcsolédik, amely a kiilénbdz6, altalaban kémiai adatokat
dolgoz fel és értelmez a kemometria mddszereivel. Ezek a kutatasok is tartalmaznak

modszerfejlesztéseket az alkalmazasok mellett.

Téth Gergely eddig 65 cikket publikalt, amelyeket felsorol a dolgozat végén. Ezekbdl 61 jelenik
meg az MTMT szakterlleti tablazataban, amelybdl 57 a PhD-va nyilvanitott tudomanyos
fokozat 1993-as megszerzése o6ta kertlt publikalasra. Az MTMT-ben szerepld 61 cikkbdl 59
jelent meg SCI referalt folydiratban, 23 cikkben Toth Gergely levelezd szerzd, 14 cikk egy
szerz8s kdzlemeény és SCI publikacidira ezidaig 6sszesen 1010 hivatkozas érkezett, amelybdl
829 flggetlen (MTMT adatok, 2026. januar 6.) A Google Scholar alapjan 6sszesen 1281
hivatkozasnal jar (2026. januar 6.). A H-indexe 20 az MTMT alapjan és 23 a Google Scholar
szerint. A publikacioira régebben évente altaldban 40-50 hivatkozas érkezett, az utdbbi 5
évben emelkedd tendencia figyelheté meg és 2025-ben a korabbiakhoz képest kimagasldan
sok (126) hivatkozast kapott a Google Scholar szerint. Egy adatokrdl sz6lo dolgozat biralata

soran nem kerilheté meg a fenti tudomanymetriai adatok kritikus értékelése sem. Sem a



publikaciok szama, sem azok hivatkozottsaga nem nevezhetd kiemelkedének nemzetkdzi
mércével mérve figyelembe véve a palyazé életkorat. Viszont az MTA doktori cim
elnyeréséhez szukséges szintet bOoven meghaladjak ezek a publikacios adatok. Tovabba
kiemelendd, hogy Téth Gergely publikacioi altalaban a tudomanytertlet rangos nemzetkdzi
folydirataiban jelentek meg, valamint sok az egy szerzfs és elsé szerzbés kdzleménye, ami
tukrozi, hogy a legtobb esetben jelents hozzajarulasa volt a munkaihoz, amit a dolgozat is

alatamaszt.

A dolgozat 136 szamozott oldalt tartalmaz és 45 cikk eredményeit foglalja dssze. A bevezetés
és celkitizések utan harom nagy fejezetben targyalja (1) a forditott Monte Carlo modszerrel
kapcsolatos kérdéseket, (2) a koélcsdnhatasok, a statisztikus mechanikai inverz probléma,
,coarse graining” témakoérét és a (3) kemometriat. A dolgozat egy Osszefoglalassal, a
tézispontok felsorolasaval (amit feleslegesnek érzek a dolgozatban, hiszen a tézisflizetben
ugyis szerepelnek), irodalomjegyzékkel és egy fliggelékkel zarul. Az irodalomjegyzékben
elkuloniti a dolgozatban targyalt sajat publikaciokat, a tovabbi sajat kozleményeket és a kiilsé
irodalomjegyzéket. A fliggelék a roviditések és szakkifejezések feloldasat és néhol
részletesebb értelmezését/magyarazatat tartalmazza, valamint egy tablazatot a validacios és
optimalasi paraméterek osszefoglalasardl. A dolgozat az eredmények szaraz bemutatasa
mellett tartalmaz szamos személyes és tudomanytorténeti megjegyzést is, amit én
kovetenddnek tartok, hiszen igy az olvaso olyan érdekes hattérinformaciokhoz juthat, amelyek
nem talalhatéak meg a kapcsolédd publikaciokban. A dolgozat felépitése, stilusa és
nyelvezete szerintem megfelel6, viszont a dolgozat szerkesztésén véleményem szerint
lehetett volna javitani. Az abrdk mindésége sok esetben gyenge, ez persze néhol talan
magyarazhaté azzal, hogy régi cikkekbdl lettek atvéve. Az abraalairasok nem kilénulnek el jél
a szbvegtorzstél és az egyenletek utan tobbszor vesszével kezdédik egy uj sor. Ezen formai
hibak azért nem tekinthetéek sulyosnak, igy az irott anyag véleményem szerint megfelel az

MTA doktori dolgozattdl elvart szintnek.

Toth Gergely az eredményeit nem kevés, pontosabban 20 tézispontban foglalta dssze,

amelyek alapjan — néhany esetben réviditve — elmondhatjuk, hogy

1. A forditott Monte Carlo mddszerrel kapcsolatban megallapitottak, hogy a kuléonb6z4
szerkezeti, termodinamikai és dinamikai tulajdonsagok atlagat és fluktuaciojat nem
reprodukalja megfeleléen a mddszer. Az RMC a kanonikus sokasagtol eltéréen
mintavételezi a konfiguracios teret, valamint az altaluk kifejlesztett szerkezeti alapu
molekuléris dinamikai illesztés dinamikaja sem felel meg a kanonikus sokasag
dinamikajanak.

2. Felfedezte, hogy a parkorrelacios fliggvény fluktuacidjat 6nmaga a figgvény hatarozza

meg. Levezette egy bizonyitasat ennek, illetve egy Uj bizonyitasat a Henderson-féle
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dolgozott ki.

Modszereket dolgozott ki belsé szerkezettel rendelkezé rendszerek forditott Monte
Carlo modellezésére.

Négy Uj modszert dolgozott/dolgoztak ki a statisztikus mechanika szerkezet —
parkdlcsdnhatas inverz problémajanak numerikus megoldasara.

Coarse graining potencialok esetére tisztazta, hogy parhuzamosan mind a szerkezet,
az energetika és a dinamika reprodukcioja szukséges egy uj redukalt modellben.
Alkali ion/halogenid-higany  és  szisztematikus  alkali ion/halogenid-viz
kolcsdnhatasokat hatarozott meg kvantumkémiai szamolasok segitségével
hatarfellleti és tombfazisbeli molekularis dinamikai szimulaciékhoz.

QM/QM szemiempirikus kvantumkémiai Monte Carlo szimulaciés maodszert
fejlesztettek ki és sikerrel alkalmaztak amorf Si-re, amorf C-re és kloroszilanokra.

A Car-Parrinello szimulaciés modszer segitségével vizsgalta a sztratoszférikus 6zon
lebontasaban résztvevé HCI, CIONO; és H>O molekulak adszorpcidjat salétromsav-
monohidrat kristaly felllletén. A szimulacidk soran elséként észlelt protonatmenetet a
salétromsav-monohidrat témbfazisaban.

Karbamid kristalyndvekedésére vonatkozé kinetikai Monte Carlo szamolasaival
bemutatta, hogy readlis kristalyosodasi mikroszkopikus sebességi allanddk kaphatéak
pusztan a kristalyok makroszkopikus morfologiajabdl kiinduld paraméteroptimalassal.
Bemutattak, hogy kinetikai Monte Carlo szimulaciok sebességi allandéi megkaphatoak
szabadenergia szamolé modszerek szisztematikus alkalmazasaval.

Definialtdk a feltételes valdszinliség szabalyait alkalmazva a tébbminimumdu
rendszerek kommittor fliggvényeit és az ahhoz kapcsolddé tovabbi fliggvényeket,
amelyek szikségesek a kinetikai Monte Carlo modszerre vald attéréshez. Informativ
abrazolasi modokat vezettek be a szamolt figgvényekre.

Matematikai moddszereket dolgozott ki adatok sor-oszlop rendezésére annak
érdekében, hogy kdnnyebb legyen felismerni a két és haromdimenzids adattdmbokben
talalhaté mintazatokat.

Kifejlesztette a Neumann-féle trend teszt és a Durbin-Watson teszt egytényezés
varianciaanalizisre visszavezethetd valtozatat. Tovabbfejlesztette a teszteket
idéeltolasos esetre és keresztkorrelaciok vizsgalatara, valamint szamos példan
demonstraltak a gyakorlati alkalmazhatosagat.

Szisztematikusan attekintette a széras alapu skalazas és atlag alapu centralas hat
lehetséges esetét normal eloszlasu adatokra, bemutatva a mintaszamtdl fuggén
kialakulo esetek néha meglepd eloszlasait. Az egyik alesetre els6ként hatarozta meg

a kialakulo eloszlas matematikai képletét.
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A bemend adatok allokacidjanak szisztematikus vizsgalataval megallapitottak, hogy a
modellezést megel6zb kisérlettervezés kilénbdz6 optimalisainak és az elkészilt
modellek validalasakor hasznalt paramétereknek gyenge a keresztoptimalasi
lehetbsége. Szisztematikus numerikus eredményekkel megerdsitették, hogy a
validalasi paraméterek alapjan a széls¢ allokacioknal kapunk atlagosan jobb
modelleket.

Bemutattak, hogy periodikus valtozokat tartalmazé adatok vizsgalata soran azt az
adatablakot érdemes valasztani a periodikus valtozora, amelyikben az adott valtozo
varianciaja minimalis.

Szisztematikus vizsgalataikkal megerdsitették, hogy az illeszkedés jésagara
vonatkozé validacios paraméterek a tulillesztés miatt kis mintaméreteknél tulzottan
optimistak, nagy teljesitményl modellek esetén pedig nem relevansak. Szamolasaik
Osszegzéseképpen megalkottak egy atlathato validalasi protokollt.

Felfedezte, hogy az egy és a tobb elem kihagyasos keresztellenérzési validacios
paraméterek egymasba skalazhatoak, igy azok kdzil mindig csak a modell tipusatol
fuggbéen szamitasi szempontbdl kedvezébbet/egyszeriibbet érdemes hasznaini.
Bemutattak, hogy a robusztussag vizsgalatara mind a keresztellenérzés, mind az ,out
of bag” bootstrap eljaras alkalmas, de az el6bbi kisebb varianciaju és kénnyebben
ertelmezhet6 értékeket ad.

Kidolgozott egy gyors eljarast annak a detektalasara, hogy un. nagy hatasu pontokat
tartalmaz-e a mintank. Szamos példan bemutattak, hogy a teszt kénnyen elvégezhetd

pusztan az R? és Q? validacios paraméterek ismeretében.

A tézispontok szama talan tébb a megszokottnal, de mivel a dolgozat elég sok szerteagazé

kutatasi projektet foglal 6ssze, a nagyszamu tézispont szerintem rendben van és mind a 20

pontot Uj tudomanyos eredménynek tekintem és elfogadom.

A dolgozathoz kapcsolédéan a kdvetkezd megjegyzéseim és érdekl8dd kérdéseim vannak:

1.

2.

3.

Az 5. oldalon olvashatd, hogy ,A tudomanyos utéélet szamitdégépes kutatasoknal
sokszor irrelevanssa valhat, pl. egy 20-30 évvel ezel6tt Cray szuperszamitogépen, ma
egy telefonon kiszamolhaté eredményre.” Azt hiszem értem mire gondolhatott a
palyazo, de mégis vitatkoznék az idézett mondattal, hiszen hatasa akkor is lehet egy
régi eredménynek, ha azt manapsag sokkal gyorsabban és/vagy pontosabban is ki
tudnank szamolni. Mi a véleménye errdl?

A dolgozatban szerepel az ,,on fly” kifejezés. En ezt ,on the fly”-ként szoktam hasznalni,
illetve igy szoktam vele talalkozni az irodalomban.

A dolgozat 55. oldalan szerepel, hogy ,Mint mar irtam, az inverz problémaval valo

kutatasokat 2011-ben felfiggesztettem, mivel a terlleten szinte semmi visszajelzést



nem kapta, latszolag senkit se érdekelt akkor ez a terllet.” Aztan késébb olvashatd,
hogy masok szép eredményeket értek el a palyazé korabbi kutatasaira is épitve.
Felmerul a kérdés, hogy valoéban érdemes volt felfiggeszteni ezeket a kutatasokat?

4. A 64. oldalon irja a palyazo, hogy ,,A hagyomanyos A — B reakciéo sémaban gyakran
elé6fordul egy kdztes atmeneti allapot megjelenése. Ha ez kelléen stabil, akkor
tekinthetjuk a rendszerunket ugy is, hogy harom energiaminimummal rendelkezik a
rendszer.” Hogyan lehet egy atmeneti allapot stabil? Milyen értelemben hasznalja itt az
atmenti allapot kifejezést? Az én olvasatomban az &atmenti allapot mindig egy
nyeregponthoz tartozik, igy az nem lehet stabil, illetve nem lehet minimumként
értelmezni.

5. Az utdbbi idékben nagyon sikeres terllet a halézatkutatas, gondolok itt példaul
Barabasi Albert-Laszl6 munkassagara. A halézatkutatas is adatokkal és azok

értelmezésével foglalkozik. Hogy latja a halézatkutatas és a kemometria kapcsolatat?

Végil a dolgozat stilusahoz illeszkedve egy személyes megjegyzéssel foglainam dssze a
véleményemet. Toth Gergelyt mar egyetemi hallgatdé korom 6ta ismerem, akkor még diakként
vettem részt a jelen dolgozat anyagahoz is kapcsolodé orain. Akkor még nem gondoltam, hogy
kb. 25 évvel késdbb a tanar ur MTA doktori dolgozatat fogom biralni. Téth Gergely kutatasi
témait fellletesen régoéta ismertem, de csak most a dolgozat olvasasa alkalmaval tudtam
részletesebben betekintést nyerni tudomanyos munkassagaba. Igen pozitiv véleményem
alakult ki, szembeslilve a relative sok és szerteagazé témaju projekt soran elért
eredményekkel, figyelembe véve, hogy altaldban egyedul vagy egy-két Kkollégaval
egyuttmikddve dolgozott. A fentiek alapjan j6 szivvel javasolom a nyilvanos vita kiirasat és

sikeres védés esetén az MTA doktora cim odaitélését.

Szeged, 2026. januar 6.

Czakd/Gabor

egyetemi tanar, az MTA doktora



