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Mucsi Zoltan ,,Szerves és fotokémiai reakciomechanizmusok kisérleti és elméleti

vizsgalata” cimii MTA doktori dolgozatarél

A modern kémiaban az elméleti médszerek egyenranguva valtak a kisérletekkel, és szamos
esetben a legérdekesebb eredmények az elmélet és a kisérlet egyuttmikodésébdl adodnak.
A szamitasok gyakran mélyebb betekintést adnak a kémiai folyamatok atomi-szint( vilagaba,
mint a kisérleti modszerek, igy az elmélet segithet megmagyarazni, illetve kiegésziteni a
mérési eredményeket. Mucsi Zoltan MTA doktori dolgozata is a kisérleti és elméleti vizsgalatok
egyuttmikodésérdl szél szerves és fotokémiai reakciok mechanizmuskutatasa soran. Mind a
kisérleti, mind az elméleti munka komoly szakértelmet kivan, ezért nagyon ritka, hogy egy
kutatd mindkét terlleten egyszerre aktiv legyen. Az elméleti-kisérleti munkak altalaban
kilénb6z6 kutatdcsoportok egylttmikodésén alapulnak, erre a sajat palyafutasom soran is
szamos példa talalhato. Ezzel szemben Mucsi Zoltan egyszerre foglalkozik a kiléonb6zé kémiai
reakciok kisérleti megvaldsitasaval és elméleti tanulmanyozasaval. A palyazé szintetikus
vegyészként ipari kdrnyezetben kezdte munkajat, majd a folyamatok mélyebb megértésének
igénye vezette az elméleti vizsgalatok felé. Ezt dicséretesnek tartom, viszont komoly kihivas
is az elméleti és kisérleti munka egyszerre torténé magas szintl mivelése. Ez véleményem
szerint maradéktalanul nem is sikerllt a palyazénak, amire késébb még részletesebben
kitérek. A dolgozat inkabb az elméleti eredményekre fokuszal, de azért a kisérleti munkak is

emlitésre kerllnek.

Mucsi Zoltan az MTMT szerint 129 cikket publikalt nemzetkdzi folydiratokban, ezekre
Osszesen 2056 hivatkozas érkezett, amelyekb6l 1179 fuggetlen (2026. februar 27). 42
cikkében levelez6 szerzd, H-indexe 26. A Google Scholar alapjan az idézettsége a szokasos
kb. 20%-al magasabb és a H-indexe 28. Az utdbbi években munkaira évente 160-220
hivatkozas érkezik a Google Scholar szerint. A fenti adatok egy 50 éves kutaté esetében nem
nevezhet6ek kiemelkedbnek, de azért jonak mdédhatdak és az MTA doktora cim publikacios

kovetelményeit messze tultejesitik.

A dolgozat 137 oldalas és a szbvege alapjan 35 kozleményt dolgoz fel, viszont a
hivatkozasjegyzek szerint 39 cikken alapul. Az utdbbi szam meghatarozasahoz szamolni is
kell tudni, mert a szerz6 a dolgozat alapjat képz6 publikaciokat 1-t6l 25-ig szamozza romai
szamokkal, viszont bizonyos szamokhoz tébb publikacio is tartozik a, b, c, stb. betlkkel jeldlve.
A tartalomjegyzék utan a koszonetnyilvanitas kovetkezik, amit egy el6sz6 kovet, amelybdl
kiderul, hogy a PhD megszerzése utan a palyazo az iparban kezdett el dolgozni, illetve
dolgozik jelenleg is. Viszont kapcsolatot tart szamos kutatoval az akadémiai szférabdl és a

szintetikus vegyészet mellett elméleti szamitdsokat is végez, amely soran o6tvozi az



alapkutatast és az ipari szemléletet. Az elész6 utan egy el6zmény fejezet kdvetkezik,
amelyben leirja, hogy a jelen dolgozatot el6sz6r 2018-ban nyujtotta be. A mostani 2024-es
dolgozat tobb Uj eredményt tartalmaz a korabbi verzidbhoz képest, amit az irodalomjegyzék is
alatamaszt. En biraloként az eredeti dolgozatot nem lattam és a korabbi biralatokat sem
olvastam el a sajatom elkészitése el6tt, igy kizarolag a jelen dolgozat — illetve a palyazo
publikacios teljesitménye — alapjan fogalmazom meg a véleményemet. A fenti, talan nem
szokvanyos bevezets fejezetek utan kdvetkeznek a dolgozat szamozott fejezetei. EI6szor a
tudomanytorténeti hattér és vizido kerul bemutatasa, aztan a vizsgalati modszerek, ez
els6sorban a kvantumkémia szamitasok elméleti alapjait foglalja 6ssze. Sajnos ez a dolgozat
szakmailag leggyengébb része. Szamos hibas allitas, pontatlan megfogalmazas kerilt az
elméleti alapok leirasaba, ami komoly probléma egy MTA doktori dolgozat esetén. A palyazé
kifejti a dolgozatban, hogy sajat kvantumkémiai munkassagara ugy tekint, mintha mérnékként
alkalmazna a fizikat. Nekem kifejezetten tetszett ez az analdgia, és dicséretesnek is tartom,
ha egy szintetikus vegyész érdeklédik a kvantumkémia irant, viszont ez nem mentesiti a
palyazét azon vétség aldl, hogy egy MTA doktori dolgozatba szakmailag inkorrekt allitasokat
ir. Ezek részletezésére késbbb térek ki. A moédszerek utan a reakciokinetikai mérések és
reakciomechanizmusok kisérleti és elméleti tanulmanyozasat targyalja egy fejezetben, majd a
reaktivitasi paramétereket és definicidjukat, valamint az utolsé nagy fejezetben az 6sszetett
folyamatok reakciomechanizmusait. Klasszikus hosszabb ¢sszefoglalast nem ir, helyette egy
8 soros zarszo olvashatd, amit az irodalomjegyzék és a kdtelezd nyilatkozat kdvet. A dolgozat
nyelvezete kicsit sajatos, néhol személyes, de ezt a stilust én személy szerint kedvelem. A
dolgozat szerkesztése nem mondhaté igényesnek, a legfébb probléma, hogy az egyenletek
nem a tudomanyos szakirodalomban megszokott mddon vannak beillesztve a
szdvegkdrnyezetbe, azaz jelen esetben nincsenek beillesztve. A masik probléma, hogy az
abrak vegyesen tartalmaznak angol és magyar széveget, néha egy abran belll is. A magyar
forditasok pedig sokszor ékezetek nélkll jelennek meg. A fenti szerkesztési problémak még
nem nevezhetéek sulyosnak, ami viszont komoly gond, hogy a dolgozat és a tézisflizet
felhaboritdan sok elirast és nyelvtani/ragozasi hibat tartalmaz, ami sok esetben neheziti a

szoveg folyékony olvasasat.

Mucsi Zoltan az eredményeit 15 tézispontban fogalmazta meg, amelyeket a kovetkez6képpen

foglalhatunk réviden dssze:

1. Felderitette a Meisenheimer-atrendez6dés mechanizmusat.
kidolgozott egy altalanos mddszert annak megallapitasara, hogy a reagalé molekulak
egyes funkcidés csoportjai atlagosan hany oldészermolekuldahoz kétédnek az elsé

szolvatacids héjon.



10.

11.
12.
13.

14.
15.

Felderitette foszfolén oxidok észterezési és amidalasi mechanizmusat.

Felderitette és értelmezte a Hiaro reakcié mechanizmusat.

Telitetlen funkcionalis csoportok reaktivitdsanak definidlasara ugynevezett ,icitas”
értékeket vezetett be.

Bemutatta, hogy az amidicitasi paraméter alkalmasnak bizonyult a kutatasban és
iparban is fontos szerepet jatszo, un. transzamidacids reakciok csoportositasara és
karakterizalasara.

Bemutatta az aromatictasok alkalmazasat telitetlen négy- és oOttagu gylris
foszforvegyuletek tulajdonsagainak értelmezésére.

Bemutatta, hogy a konjugativicitds paramétereken alapulé ,Systems Chemistry”
koncepcidé mind az alaptudomanyokban, mind az alkalmazott kutatasban jol
alkalmazhat6.

Egy Uj kalitkazott ingeruletatvivé anyagot fejlesztett szintetikusan és tanulmanyozott
elméleti moédszerekkel.

Elektronikusan gerjesztett allapotli szenzormolekulat fejlesztett és feltarta a rendszer
fluoreszcenciajanak kioltassal jar6 mechanizmusait.

Ertelmezte a NAD koenzim komplex miikddését.

Ertelmezte a FAD koenzim komplex miikddését.

A penicillin részletes mikodésére egy uj, kibovitett magyarazatot talalt, ami a molekula
energiatarolasa, reaktivitasa mellett egy szenzoregységet is feltételez, ami
megmagyarazza a penicillin valtozatos reaktivitasat.

Kisérleti modszerekkel értelmezte a penicillin-G farmakolégiai miikbédését.
vizsgalataval ramutatott, hogy miért a penicillin D konfiguracidja szelektalodott ki a

természetes L konfiguraciéval szemben.

A tézispontok szama talan lehetne kevesebb, de ettél figgetlenlil minden tézispontot

elfogadok, azzal a megjegyzéssel, hogy a tézispontokhoz kapcsolédd irodalmat csak

korlatozottan ismerem.

Alabb kiemelném azokat a szdvegrészeket/mondatokat (délt betlvel szedve), amelyeket

hibasnak, pontatlannak gondolok:

.Ezt az egyenletet 6nmagaban nem lehet megoldani, mivel a harom paraméter kézil két

ismeretlen is van benne a ¥és az E.”

Megjegyzés: A ,paraméterek” szamaval magyarazni azt, hogy &ltalaban nincs analitikus

megoldasa a Schrédinger-egyenletnek hibas.



A két egyenlet segitségéevel kiilbnb6zé6 magkoordinatak mellett meghatarozhatjuk a rendszer
potencialis energiajat.”
Megjegyzés: A potencialisenergia meghatarozasahoz nem kell a magokra vonatkozo

egyenlet.

.a Szorzat formajaban felirt hullamfiiggvény nem tesz eleget a Pauli-elvnek, mivel ebben az
esetben megszabjuk az egyes elektronok palyajat. Ezért az elektronok szamanak és a palyak
szamanak permutalhaténak kell lenni.”

Megjegyzés: Ez hibas magyarazat, a masodik mondat pedig még értelmetlen is.

welektron térbeli hullamfiiggvénye (¢) egy négydimenzios objektum’

Megjegyzés: A térbeli palyanak a haromdimenziés figgvényt hivjak.

.€gy adott orbitalon az a és [ elektronok kézétt nincs kblcsénhatas”

Megjegyzés: Ez nem igaz.

.amelyek a fém atomok mag-elektronjait implicit médon kezelik”

Megjegyzés: A mag-elektron helyesen torzs-elektron.

.Mivel a kémiaban hasznalt palyak kettés betéltdttségének koncepcidja a hullamfiiggvény
konstrukciojaban ugy jelentkezik, hogy két ellenkezé spinii elektront helyeziink ugyanarra az
atompalyara anélkil, hogy figyelembe vennénk a .tavolsadgukat” és az ebbdl addédd
elektrosztatikus taszitast.”

Megjegyzés: Ez egy hibas allitas.

»AZ elektronkorrelacié az elektronpar koncepcié kévetkezménye, amelyeket a HF moédszer
egyszerlisitett megkézelitése elhanyagol.”

Megjegyzés: Az allitas elsé fele nem igaz.

.Kisérleti modszerekkel csak a reakcio kinetikajat lehet meghatarozni, de magat a pontos
mechanizmust nem.”
Megjegyzés: Vannak olyan kisérleti médszerek amelyekkel a reakciok mechanizmusat is

lehet vizsgalni.

,Az id6fiiggs egyenlet megoldasa (eq. 6) azonban kémiai, szerves kémiai rendszerek leirasara
esetén sziikségtelen”
Megjegyzés: Egy reakcid kvantumdinamikdjanak tanulmanyozasahoz szikséges lehet az

idéfuggd Schrodinger-egyenlet numerikus megoldasara is.

,bazisfliggvények nagysagatol’
Megjegyzés: A bazisnak van mérete, a fliggvényeknek szama van.

ey



Megjegyzés: A ,valencia” magyarul vegyérték, illetve a ,bels6bb rétegek” nem a legjobb

szakkifejezeés itt.

-Ezt @ nem kedvezd tendenciat csak a jelen témaban is alkalmazott, mély szerkezet-hatas
Osszefliggések felderitése és modositasa, majd ezek alapjan az uj antibiotikumokat
fejlesztésével lehet csak megforditani [121].”

Megjegyzés: Vannak még egyéb lehetéségek is.

A fenti hibak és pontatlansagok nem egyforman sulyosak, de talan jél reprezentaljak a dolgozat
mindségeét.
A megjegyzéseim mellett a dolgozathoz kapcsolédéan a kévetkezd érdekl6d6 kérdéseim

vannak:

1. A dolgozatban szerepel, hogy ,Masodik (esetleg harmadik) szerzéként akkor
szerepeltem legtdbbszor, mikor az altalam témavezetett diakok keriltek az elsé helyre.
Utolsé szerzé voltam, amikor a kutatas szakmai iranyitasa volt a feladatom.” Miért nem
lett utolso szerz8, amikor a témavezetett diakok keriltek az elsé helyre?

2. Azt irja, hogy ,Tapasztalatom szerint egy tudomanyosan megalapozott eredményt a
szamitasos és kisérleti modszerek egytttes, kombinalt alkalmazasaval érhetjik el.”
Nem gondolja, hogy az elmélet dnalléan is megallhatja a helyét és tudomanyosan
megalapozott eredményt adhat?

3. A 2.3. dbran amikor a kiuldénb6z6 ab initio modszerek konvergenciajat mutatja a valés
rendszer energiajahoz, akkor a 100%-ot, azaz a valés rendszer energigjat nem érjuk
el a Dirac-egyenlet pontos megoldasaval sem. Ezt hogyan magyarazza?

4. Kevés sz6 esik arrdl a dolgozatban, hogy a kapott szamitasi eredmények hogyan
fuggenek az elméleti szinttél, illetve az alkalmazott szimulacios mddszerektdl. Kifejtené
ezt részletesebben?

5. Valéban a Gaussian a leghatékonyabb szoftver a dolgozatban bemutatott
szamitasokhoz? Milyen mas programcsomagokkal kapcsolatban van még
tapasztalata?

6. Mennyire terjedt el a munkaiban javasolt ,citds” paraméterek haszndlata az

irodalomban?

A palyazé nehéz helyzetbe hozta a biralot a végso javaslat meghozatalaval kapcsolatban. A
dolgozatban szereplé hibak és pontatlansagok nem felelnek meg az MTA doktora cim
elnyeréséhez szukséges szintnek. Ez kulondsen bosszanto, hiszen ez a dolgozat nem el6szor
kerul benyujtasra, illetve a nyelvtani hibak és elirasok jo részét egy gondos atolvasas utan
javitani lehetett volna. Viszont véleményem szerint azt is figyelembe kell venniink, hogy Mucsi

Zoltdn munkassaga tébb mint 100 cikket, valamint tébb mint 1000 flggetlen hivatkozast



eredményezett, illetve szamos munkajaban meghatarozd szerepe volt, azaz a palyazé
tudomanyos eredményei alapjan az MTA doktori cimet megérdemli. En ezen utdbbi
megallapitas miatt javasolom a nyilvanos vita kiirasat, amely soran jobban meggy6z6dhetiunk

a palyazo szakmai felkészultségeérél is.

Szeged, 2026. februar 27.

Czaké/Gabor
egyetemi tanar, az MTA doktora



