Valasz Czako Gabor professzor ur biralatara

Tisztelt Biralo!

Ezuton fejezem ki halas koszonetemet, hogy akadémiai doktori értekezésemet
részletesen attanulmanyozta, és arrdl alapos, szakmailag igényes biralatot készitett.
Kilén készondém, hogy tudomanyos munkassagomat, publikacios teljesitményemet és
eredményeimet elismeréen értékelte, és ezek alapjan a nyilvanos vita kiirasat tamogatta.
Nagyra értékelem azt is, hogy birdlataban nemcsak az értekezés erésségeire, hanem a
gyengébb pontjaira is hatarozottan ramutatott.

Biralatanak azon részét, amely az értekezésben elé6forduld szakmai pontatlansagokat,
elirdasokat és nyelvi hibakat kifogasolja, 0sszességében halaval veszem tudomasul és
elfogadom. Egyetértek azzal, hogy egy MTA doktori értekezés esetében a formai,
terminolégiai és szakmai pontossag alapveté kovetelmény, bar formai eléirasra csupan
néhany szempontot kap a palyazé a palyazati feltételek kozott. Ugyanakkor fontosnak
tartom megjegyezni, hogy az értekezés kvantumkémiai elméleti alapjait 6sszefoglalo
bevezetd rész minddssze 13 oldal terjedelmd, tehat nyilvanvaléan nem vallalkozhat arra,
hogy a témat egy tobb szaz oldalas tankonyv részletességével, matematikailag teljes
szigorral fejtse ki és ezt a célt magam sem tliztem ki. E fejezet célja els6sorban nem egy
teljes elméleti-mddszertani monografia megirasa volt, hanem azon fogalmi és
modszertani hattér néhany mondatos és sillabuszos felvazoldsa, amely a késébb
bemutatott sajat eredmények értelmezéséhez hasznaltam. Ebbél kdvetkezden a szoveg
bizonyos pontokon szikségszerlien tomoritd és leegyszerlsitd jellegl lett. Mindazonaltal
ez nem mentesithet a pontos fogalmazas kovetelménye aldl, ezért a kifogasokat ebben a
tekintetben is komolyan veszem, és elfogadom, hogy tdbb helyen szerencsésebb,
precizebb megfogalmazasra lett volna szikség. Sajnos a tisztelt Biralod sok esetben nem
adott eligazitast vagy tampontot, hogy egyes pontokban mi lenne a helyes
mondatszerkezet, gondolok itt példaul az antibiotikum kutatasra tett kiegészitésemre.

Biraldbm idézi azon megfogalmazasomat, hogy kvantumkémiai munkassagomra ugy
tekintek, mint amikor egy mérnok a fizikdt alkalmazza. Ezt ma is vallalhato
onmeghatarozasnak tartom. Megitélésem szerint egy kutatd legitim maédon helyezheti el
sajat tevékenységét a tudomanyon belll ugy, hogy nem az adott terilet formalis
alapjainakfejleszt6jeként, hanem annak problémamegoldé alkalmazdjaként lép fel. Sajat
munkamat is igy értelmezem. Szintetikus vegyészként a kvantumkémiai eszkoztarat
kémiai rendszerek értelmezésére és reakciémechanizmusok vizsgalatara hasznaltam.
Ezzel egyutt természetesen szembenézek azzal a megitéléssel, hogy egy MTA doktori
értekezésben az ilyen alkalmazdi szemlélet nem feltétlenult partfogolt.

Hitvalldsom, hogy fontosnak tartom a tudomanyteruletek kozotti atjarhatdsagot és a
kolcsonos nyitottsagot. Ugyanilyen természetesnek tartottam azt is, amikor elméleti
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kutatdok szerves kémiai problémak megoldasaba kapcsolédnak be és ismerkedtek a
tertlettel. Ezt mindenkor 06sztonzendd, nem pedig korldtozanddé szakmai
egylttmuikodésnek tekintettem.

Végul, az abrak nyelvi vegyességére és az ékezetek hianyara vonatkozo biraléi észrevételt
részben elfogadom. Altalanos torekvésem az volt, hogy az értekezés dbraanyaga magyar
nyelvl legyen, illetve ahol lehetséges, a korabbi kozlemények angol nyelvl abrait is
magyar terminolégiara alakitsam at. Egy-egy esetben azonban az eredeti szerkeszthet6
abra mar nem allt rendelkezésemre, illetve egyes alkalmazott programok a magyar
ékezetes karakterek kezelését sem tették lehetdvé megfeleléen. Emiatt az egységes nyelvi
és tipografiai korrekcié nem mindenultt valésult meg, amit a Birald érthetéen formai
hianyossagnak tekint és egy tankonyv esetében ez nem lehetne kifogas.

Koszonom, hogy ezekre felhivta a figyelmemet; a megjegyzések szamomra is
tanulsagosak, és a jovében figyelembe fogom venni 6ket és megerdsiti bennem, hogy egy
alaposabb végsé ellen6rzés megérdemelt volna ebben a rohand vilagban.

Ugyanakkor biralataban szerepel néhany olyan szakmai észrevétel is, amelyekkel részben
nem értek egyet. Ezeknél engedje meg, hogy allaspontomat roviden kifejtsem.

1. Areakciomechanizmusok kisérleti vizsgalhatésagarol

A dolgozatban azt irtam, hogy ,kisérleti modszerekkel csak a reakcio kinetikajat lehet
meghatarozni, de magat a pontos mechanizmust nem”,

amelyre a Birald megjegyezte, hogy léteznek olyan kisérleti médszerek, amelyekkel a
reakciok mechanizmusa is vizsgalhato.

Ezzel a megjegyzéssel altalanos formaban nem tudok teljes mértékben egyetérteni.
Pontosabb megfogalmazasban értekezésemben azt kivdntam volna hangsulyozni, hogy a
laboratoriumi gyakorlatban széles korben elérheté eszkozok, igy példaul az IR-, NMR-,
Raman-, UV-Vis- és fluoreszcenciaspektroszkdpia, valamint a kromatografias mddszerek
tipikusan csupan kozvetett kinetikai informaciét adnak, és 6nmagukban ritkan teszik
lehetdvé egy reakcid teljes, egyértelm( mechanizmusanak meghatarozasat. Ezekkel a
modszerekkel elsésorban kinetikai adatok, intermedierekre utald jelek, szerkezeti
informaciok vagy termékeloszlasok nyerheték. Egyes kis mennyiségben megjelend
intermedierek azonositasara nincs igazi lehetéség és ha van is, akkor annak a
mechanizmusban betoltott szerepe kérdéses. Ezzel parhuzamosan azt is vallom, hogy a
reakciomechanizmusokra vonatkozé megallapitasok mindig az adott kor technikai
szinvonalat tukrozik, és idbvel fokozatosan konvergalnak a valésag minél pontosabb
leirasahoz.



Természetesen léteznek specialis és ritka nagymilszeres modszerek, példaul az
id6felbontasos spektroszképiai technikdk; femtoszekundumos reakciédinamika,
id6felbontasos elektrondiffrakcié, amelyek bizonyos egyszer(ibb reakcidok esetén valdban
mélyebb betekintést adhatnak a mechanizmusba. Ide sorolhatd, de szintén indirekt
modszer az intermedierek csapdazasa és kozvetlen azonositasa. Ugyanakkor ezek
alkalmazhatésaga szintén rendszerfluigg6, hozzaférhetdéséguk korlatozott, és ezekbdl az
eredményekb6l sem minden esetben vezethetd le teljes bizonyossaggal a ,,pontos
mechanizmus”. Ismét szeretném hangsulyozni, hogy nem egy mindent atfogd tankonyv
megirasa volt a célom, hanem a munkam soran szerzett tapasztalatok 6sszegzése. Ezért
fenntartom azt az allaspontomat, hogy a reakciomechanizmusok megbizhato feltarasa a
legtobb esetben kisérleti és elméleti médszerek kombinacidjat igényli, és a kizardlag
kisérleti uton megallapitott mechanizmusok néhany kivételtél eltekintve gyakran
hianyosak és leegyszerUsiték.

2. Az id6fuggoé Schrodinger-egyenlet szerepe szerves kémiai rendszerek leirasaban

A birdlat kifogasolja azt a dolgozatban leirt megfogalmazasomat, hogy az idéfliggd
egyenlet megoldasa szerves kémiai rendszerek leirasaban szukségtelen. Ezzel
kapcsolatban pontositani szeretném allaspontomat. Nem azt kivantam allitani, hogy az
idofuggd Schrodinger-egyenletnek nincs értelme a kémiaban, hanem azt, hogy a szerves
kémiai reakciok dontd tobbségének értelmezéséhez a gyakorlatban a statikus,
potencialisenergia-felluleteken alapuld megkozelités elegendd és ez az altalanosan
elfogadott gyakorlat. A legtobb szerkezet, reakciéut, atmeneti allapot, aktivalasi
szabadentalpia és reakcidenergia meghatarozdsa ilyen mddon torténik, és ez a
megkozelités az oldatfazisu, nem fotokémiai szerves reakciémechanizmusok tulnyoma
részében megfeleld leirast ad. Ez a magas impaktu publikaciok esetében is igy van.

Egyetértek azzal, hogy reakcié-dinamikai vagy kvantumdinamikai jelenségek, valamint
egyes fotokémiai folyamatok esetében az idéfliggd leirds kiemelt jelentéségl lehet.
Ugyanakkor a dolgozatban szerepl6 rendszerek és az altalanos szerves kémiai gyakorlat
szempontjabdl tovabbra is ugy gondolom, hogy a statikus megkdzelités elsbédleges, mig
az id6fuggd kezelés specialis esetekre korlatozodik. Ezek azonban komoly szakértelmet
kivané médszerek, amelyek messze tullének a rutin kutatas keretein.

Ha a megfogalmazasom kategorikusnak hatott, azt pontositandénak tartom, de a tartalmi
allitasomat a laboratériumi gyakorlat szempontjabol ebben az értelemben fenntartom.



3. A potencialis energia meghatarozasa és a Born-Oppenheimer-kozelités

A biralat szerint az allitAsom helyesbitésre szorul, azaz a potencialis energia
meghatarozasahoz nem szukséges a magokra vonatkozé egyenlet. E pontban részben
terminolégiai, részben szemléleti kilonbséget latok. Abban természetesen egyetértek,
hogy egy adott, rogzitett maggeometriahoz tartozé elektronikus energia
meghatarozasahoz kozvetlentil az elektronokra vonatkozd egyenlet megoldéasa
szukséges. Ugyanakkor a molekularis potenciadlisenergia-fellilet fogalma a Born-
Oppenheimer-kozelités teljes matematikai keretében értelmezhetd, ahol a
magkoordinatak paraméterként szerepelnek, és a rendszer viselkedésének leirasa végso6
soron a levalasztott (Ugymond lassu) magmozgas figyelembevételével valik teljessé.
Ebben az értelemben megitélésem szerint indokolt volt a két egyenlet egylittes emlitése.

Az alabbiakban tisztelettel valaszolok Biralé konkrét kérdéseire.

1. kérdés: Miért nem lettem utolso szerz6, amikor az altalam témavezetett didkok
keriiltek az elsé helyre?

A szerz8ségi sorrend meghatarozasa az egyes kutatdsokban tobb tényezé egylttes
mérlegelése alapjan tortént, és nem minden esetben kdvette a szigord tudomanyetikai a
logikat. Amikor a témavezetett diak kerult els6 szerz8ként feltiintetésre, sok esetben a
kutatasban jelen volt egy tovabbi, formalisan vagy intézményesen vezetd szerepet betoltd
szenior kutato is, aki nem is feltétlenul vett szakmailag részt a projektben, ezért az utolsé
szerz6i pozicido nem automatikusan engem illetett meg. Ez egy hatalmi poziciobol torténd
szabalyozas, és szerintem mindenki a kutatdi vildgbol talalkozott ezzel az szituacidval.
Illetve hozzaflizném, hogy ebbe a kutatdk altal (zott tudomanymetriai versenyben vagy
»jatékban” nem kivanok teljes szivvel részt venni, féleg nem ugy, hogy masok karara sajat
karrierérdekem helyezzem el6térbe.

Tobb kozleményben a masodik vagy harmadik szerzéi helyzetem azt tikrozte, hogy a
tudomanyos iranyitasban, a koncepcidalkotasban és az eredmények értelmezésében én
voltam a témavezet6, de a teljes projekt formalis, munkahelyi vezetdje nem én voltam. A
szerz6i sorrend tehat nem kizarolag a tényleges tudomanyos vagy témavezetdi szerepet,
hanem az adott kutatécsoport belsé mikodését és megallapodasait is tlkrozte.

2. kérdés: Nem gondolom-e, hogy az elmélet 6nalléan is megallhatja a helyét, és
tudomanyosan megalapozott eredményt adhat?

Ugy gondolom, hogy egy tudomanyos elmélet természetesen dnalldéan is képes rendkiviil
értékes, mély, koherens és Uj tudomanyos eredmények létrehozasara. Ezen kijelentésem
nem az elméleti munka értékének csokkentésére iranyult, hanem arra a
tudomanyfilozofiai tapasztalatra, hogy minden elméleti modell kozelitéseken,
feltevéseken és érvényességi tartomanyokon alapul. A torténelemben szamos olyan
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elméleti konstrukcié vagy modellvolt, példaul a Fold kozpontu ptolemaioszi vildgkép vagy
kés6bb a newtoni mechanika bizonyos hatartertleteken, amely hosszu ideig jol
madkodott, majd pontosabb kisérleti megfigyelések hatdsara korrekcidra szorult. A
ptolemaioszi vilagkép raadasul diktatumként ezerotszaz évig leuralta a csillagaszatot.
Ebben az értelemben a kisérlet nem csupan illusztralja, bizonyitja, hanem probara is teszi
az elméletet. Ez az alapja a Karl Popper filoz6fus altal megalkotott falszifikacio
fogalmanak.

Allaspontom szerint az elmélet 6nmagéban is tudoményosan megalapozott lehet, de
kisérleti ellen6rzés nélkil mindig magaban hordozza sajat kozelitéseinek korlatait. Ez
nem gyengesége, hanem természetes sajatossaga minden modellalapu tudomanyos
megkozelitésnek. Eppen ezért a szamitasos és kisérleti médszerek egylittes alkalmazasat
tovabbra is a legbiztosabb utnak tartom a kémiai folyamatok mélyebb megértésében.

3. kérdés: Miért nem érjiikel a2.3. abran a 100%-ot, vagyis a valos rendszer energiajat
a Dirac-egyenlet pontos megoldasaval sem?

Ennek oka, hogy a Dirac-egyenlet pontos megoldasa sem azonos a teljes molekularis
probléma egzakt megoldasaval. A gyakorlatban ugyanis a Dirac-formalizmus is
rendszerint csak az elektronikus szabadsagi fokok leirasara szolgal, tobbnyire a
hagyomanyos rogzitett magok BO-kozelitésében. igy még ennek egzakt megoldésa is
csak a relativisztikus elektronikus energia pontos értékét adja meg az adott modell
keretein belll, de nem tartalmazza a teljes valdés rendszer valamennyi, pl magok
hozzajarulasat. A valddi molekularis energia leirasahoz ugyanis a magmozgasok, a BO-
kozelitésen tuli elektron-mag csatolasok, valamint szigoru értelemben tovabbi finom
korrekcidkis hozzatartoznak. Ennek megfelel6en a 2.3. dbran szerepld 100% nem pusztan
a relativisztikus elektronikus egyenlet egzakt megoldasat jelenti, hanem a teljes fizikai
rendszer idealis, teljes energiajat. Ezért azt szemléltettem, hogy ezt a szintet a Dirac-
egyenlet pontos elektronikus megoldasaval sem érjuk el.

4. kérdés: Hogyan fliggenek a kapott szamitasi eredmények az elméleti szinttél és az
alkalmazott szimulaciés modszerekt6l?

Ez a kérdés nagyon lényeges, és egyetértek azzal, hogy az értekezés f6szovegében ezt
bizonyos helyeken részletesebben is ki lehetett volna fejteni. Ugyanakkor a bemutatott
munkak nagy részében kifejezetten vizsgaltam a modszerfluggeést: tobb esetben DFT- és
ab initio-szintek 0Osszehasonlitdsa is megtortént, valamint a baziskészletek és
oldészermodellek hatasat is ellen6riztem. Szamos publikacioban a biralok is
megkovetelték az ilyen o6sszehasonlitasokat, ezért ezek rendszeresen bekerlltek a
Supplementary Information anyagdba. A dolgozat terjedelmi és szerkesztési okokbdl
ezeket nem minden esetben targyalta részletesen a fészovegben, de a mogottes
vizsgalatok jelent6s részben rendelkezésre alltak, és az eredmények megbizhatésaganak
megitélésében fontos szerepet jatszottak.



5. kérdés: Valéban a Gaussian a leghatékonyabb szoftver a dolgozatban bemutatott
szamitasokhoz? Milyen mas programcsomagokkal kapcsolatban van
tapasztalatom?

A Gaussian hasznalatat els6sorban az indokolta, hogy a dolgozatban szereplé szamitasok
jelentés részéhez stabil, széles korben validalt és szamomra jol bejaratott eszkozt
jelentett. Ez azonban nem jelenti azt, hogy minden feladatra vagy minden szempontbdl a
Gaussian lenne a legjobb valasztas. Tapasztalatom van tobb mas programcsomaggal is,
tobbek kozott az ORCA, a HyperChem, a Jaguar és a Dalton rendszerekkel. Ezek
mindegyike rendelkezik olyan teruletekkel, ahol kulondsen elényds lehet, pl a Jaguar az
automatizalasban, igy a szoftvervalasztdas mindig az adott probléma, az elérhetd
modszerek és a gyakorlati szempontok figgvénye. Munkam soran a Dalton hasznaltam
még kollégaimmal egylutt a  kétfoton keresztmetszet meghatarozasahoz.
Molekuladinamikai modellezés soran hasznaltam a HyperChem és a Gromacs szoftvert
is, mar ezek csupan molekulamechanikai elméleti szinten kerultek alkalmazasra.

6. kérdés: Mennyire terjedt el az irodalomban a munkaimban javasolt ,icitas”
paraméterek hasznalata?

Az icitas” paraméterek hasznalata korlatozott mértékben terjedt el. Ennek egyik oka
véleményem szerint, hogy élethelyzeti és palyaszervezési okok miatt ezt az irdnyt nem
tudtam olyan intenzitassal tovabb vinni és kovetkezetesen épiteni, mint amennyire
szukséges lett volna egy akadémiai karrierben és a nemzetkozi szféraban ahhoz, hogy
szélesebb korl iskolava vagy onallé, nagyobb hatasu iranyzatta valjon. Ugyanakkor
tovabbrais ugy gondolom, hogy ezek a paraméterek hasznos gondolati és 6sszehasonlitd
keretet kinalnak bizonyos szerkezet-hatas 6sszefliggések értelmezésére.

Még egyszer tisztelettel koszonom Biralom részletes, kritikus és egyben eléremutaté
birdlatat. Eszrevételei szamomra nemcsak az értekezés pontosabb megitéléséhez,
hanem sajat munkam korlatainak és erdsségeinek tisztabb megértéséhez is
hozzajarultak.

Tisztelettel és nagyrabecsiiléssel:

Budapest, 2026 aprilis 7. Vir— =

Mucsi Zoltan



