Biralat, Kunsagi Maté Sandor: Anyagszerkezet
vizsgalatok kvantumkémiai médszerekkel, cimi PhD

értekezés tézisére.

A 90-es évek elején sikeresen megvédett doctor univ. fokozat PhD
fokozatta torténd atmindsitése céljabél benyujtott tézis szép tudomanyos
tevékenységet takar. A tézis 1993 - 95 k6zott megjelent harom cikkre
(melyek dssz impakt faktora: 2.88) és 95 - 96 kdzott kdzlésre benyujtott
harom cikkre (melyek potencialis impakt faktora: 8.35) épll. A dolgozatok
molekulaszerkezet vizsgalatokat tartalmaznak, kvantumkémiai szamitasok
segitségével. Ez részben kapcsoldédnak a doctor univ. cimért beadott
“Adalékok a fluoreszcencia polarizaciéjanak elméletéhez”, amennyiben a
fluoreszcencia polarizacid molekulaszerkezeti okokra vezethetd vissza, ahogy
ezt a jel6lt a tézisek megfeleld részében megmutatja. A tézis kivitelezése
nagyon szép, a szines abrak szemléletessé teszik a dolgozatot.

Az eredmények elsé harom pontja a mar megjelent cikkek anyagara
tamaszkodik, néhany komplexebb szerves molekula konformacidvaltozasait
targyalva, ezek protonaltsaga fliggvényében. Az utdna kdvetkezé pontokban
kapcsolatos elméleti vizsgalatait irja le, a molekulanak a kristaly fellletbe valé
beéplilése soran. Ezek a tézispontok a kézlésre benyuijtott cikkekre
tamaszkodnak.

Két kérdésre szeretnék valaszt kapni a jelolttél. A tézis benyujtasa 6ta
valtozott-e a harom kdzlésre benyujtott cikk statusza? Féleg arra gondolok,
amelyet még 1995-ben nyujtott be. Nem tudom, ezen a tudomanyterileten
mi a szokas, de altalaban egy éven belll el szokott déini, hogy a cikket
elfogadjak-e vagy sem.



A tézis 13. oldalan van egy éllitas, mely szerint a feliilettsl 8 A-nél
nagyobb tavolsagra az ab-initio és az altaluk kidolgozott szamitasi médszer a
Lennard-Jones fligvények felhasznalasaval, j6|l megegyeznek. Ezigaz, de
amint a 10. abra mutatja, itt mar mindkét szamitott érték kézel nullara esett.
Kissebb tavolsagnal viszont az eltérés a két klilonb6zé mdédon szamitott
energiaban nagy és a két moédszer kilénb6zé tavolsagot ad az energia
minimum helyére, vagyis a bekdtédési tavolsagra. Tudna-e ezt kommentalni?
Ezt azért is érzem fontosnak mert a 9. pontban emliti, hogy az altaluk
kidolgozott mddszert hasznalja a |épcsds fellletekre végzett szamitasoknal.

A tézisekben bemutatott anyagot alkalmasnak tartom a nyilvanos
védésre és sikeres védés esetén javaslom a jeldlt munkaja alapjan, a PhD

fokozat odaitélését.
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OPPONENSI VELEMENY

Dr. Kunsagi-Maté Siandor

egyetemi doktori cimének Ph.D. fokozatti vald
/ N, ’ ’ X e e
atmindsitése érdekeben benyjtott téziseirdl

Tézisfiizetében Dr. Kunsagi-Maté Sandor nem foglalta be tézisei kézé egyetemi
doktori értekezésének eredményeit, csupin az "Eldzmények" -ben tesz emlitést réluk. Ez
formai hiba (Id. "A doktori képzés...szabalyzata, JATE", 17.§ (6) pont), ugyanakkor
annyiban erény is, hogy a Ph.D. fokozat megszerzésének publikaciés kovetelményeit a
Jelolt egyetemi doktori értekezésének megvédése (1993) 6ta kifejtett munkdjival (is?)
teljesiti: a tézisek publikicids listdja 3, referalt nemzetkszi lapban kézdle cikket tartalmaz
(bar ezek egyikét (Colloids and Surfaces A, 1993) nem hasznalja fel a tézisekben), emellett
3 kozlésre beksildotr cikket és szamos konferencia-anyagot talalhatunk benne. A szimomra
megkiilddtt anyag a tarsszerz8k lemondé nyilatkozatait nem tartalmazza. Nem taldltam
benne utalast a Jeldlt egyetemi doktori értekezésének megvédése eldtti (pl. az emlitett
értekezésben felhasznalt) publikicidira. Csupan érdekl8désbdl kérem, kdzolje ezek listajat.
A tézispontok tilnyomé részét (3.-11.) megjelent, vagy kozlésre elfogadott, referilt
folydiratcikk nem timasztja ald, csupan a kozlésre bekiildott cikkekben és néhany hazai
konferencia-anyagban szerepelnek (legalabbis az 1996-os keltezésd Tézisek szerint). Ezzel
kapcsolatban megkeérdezem: (1) Mi lett a sorsa a kdzlésre bekiildott kéziratoknak?

A tovéabbiakban nem foglalkozom a szimomra egyébként megkiildétt, logikus,
preciz, atfogd irodalmi ismereteket és széleskérd, igen alapos munkit titkréz48, vilagosan
megirt egyetemi doktori disszertaciéval, mivel annak birilata nem feladatom. (Ezt igen
sajnalom, mert sajat érdekl8dési kdrdmhoz jéval kozelebb esik, mint a kvantumkémia.
Remélem, ez utdbbi tudomanyteriileten opponenstirsam otthonosabban mozog, mint én.)

Kunsagi-Maté Sandor nyilvanvaléan folyamatos tudomanyos kutatdmunkat végez
egyetemi doktori cimének megszerzése 4ta, olyannyira, hogy szinte teljesen mas tudomany-
teriiletre, a kvantumkémiai mddszerekkel végzett anyagszerkezet vizsgalatokra valtott 4t.
Bar a tézisekben részletesen megmagyarazza, mi vezette St a spektroszkoépiatdl idaig,
mégsem latok olyan szoros kapcsolatot a jelen tézisjegyzék és a spektroszképiai tulaj-
donsagok kézétt, ami a tézisfiizet alcimét indokolna. Az 0j téma valasztdsa igen szerencsés:
modern, emellett széleskord érdekl8désre tart szamot, hiszen a fizika, a kémia, a bioldgia
tudomanyanak, valamint ezek gyakorlati alkalmazasainak rendkiviil széles teriiletein
nyilvanvalé az igény az anyagszerkezet kvantumkémiai vizsgalatira, s ezt az igényt a
kvantumkémia és a szdmitastechnika mai fejlettségi szintjén egyre inkabb ki is lehet

elégiteni.



Az elért eredményeket a tézisfiizet logikusan, lényegretdrden fejti ki. Forméja szép,
kiilon ékességei a gondosan elkészitett, szines (!) abrik. A benne leirt tézisek azonban,
sajnos, nem elegenddk az eredmények megértéséhez és megitéléséhez, még a mellékelt publi-
kaciokkal egyiitt sem, mivel tdbb tézispont (pl. a 7. és 8.) kifejtése még azokban sem
talalhaté meg. Igen zavard formai hiba, hogy a tézispontokbédl hidnyzik a hivatkozis az
azokat alatamasztd sajat publikicidkra. Megjegyzem, hogy a tézisekben az ilyenkor kételezd
egyes szam els6 személyd igealakok helyett tébbes szdm els§ személytiket hasznil a Jeldlt,
amit szerénységének tudok be. A beadott anyag 4ltaldban gondos munka eredménye, bir
akadnak benne "gondatlansigok", pl.: az 1994-es J. Mol. Struct. cikkben szimos helyen (pl.
Table 3) el6fordul, hogy az eV és kcal/mol egységben egyarant feltiintetett energiaértékek
megadasinak pontossiga szembeszk8en eltérd, olyannyira, hogy az eV -ban 2 értékes
jegyre kozdlt adat pontossaga a kcal/mol -ba valé 4tszimitis eredményeképp 5 értékes
jegyre javul..., a kdzlésre bekiildott (itt jegyzem meg, hogy "sended" igealakot (Tézisek 17.
0., mindhirom alkalommal) az angol, azt hiszem, nem ismer, helyette pl. a "submitted for
publication”, vagy -mivelhogy a Tézisek nyelve magyar- sokkal inkibb a "k&zlésre
bekiildve" megjelolést kellett volna hasznalni) kéziratok angolsiga, valamint a gépelés
gondossaga nem {iiti meg az ilyenkor elvarhaté szintet (pl. az el8bbire 1d. a [6] cikk (Tézisek
17. 0.) "Conclusion" -jét, az utébbira az [5] "Abstract" -jét).

A Jeldlt szemiempirikus MINDO/3 mddszerrel kiszamitotta, hogyan valtozik meg
a vizsgalt fluorofér molekulak konformacidja protonicié hatdsara, milyen az energetikai
szempontbdl kedvezményezett protonalédasi at, hogyan fiigg a molekula teljes energidja,
egyes atomjainak toltése, valamint a molekula egyes részein elhelyezkedd atomok 6ssztdl-
tése a szabad gydrd elfordulasi sz6gétdl (1.-3. tézispont). Ezek az eredmények el8segitik a
fluoreszcencia jellemz8kben megfigyelt valtozasok, a protoniciés folyamat, valamint a
katalizis mélyebb megértését. A modern félvezet8ipar egyik (kiiléndsen a nagyfrekvencias
ill. a nagysebességu infravérds adatatviteli alkalmazasokban) legfontosabb anyaga, a gallium-
arzenid kristaly novesztésével, a kristaly feliileti sajatsigaival kapcsolatos kérdések
tisztazasaban nyujtanak segitséget a 4.-11. tézispontokban leirt vizsgalatok. Ezek soran a
Jelslt ab initio mbdszerrel meghatirozta egy As, molekulinak a kristily feliiletéhez vezets
reakcidutjat és kolcsdnhatasi energidjukat. Ab initio mddszerrel nagy pontossaggal kiszami-
totta az egyes atom-parok kolcsonhatasi energia-gorbéit, ezekre Lennard-Jones tipust poten-
cialfiiggvényeket illesztve el8allitotta e parpotencialok analitikus alakjait, amelyek segitsé-
gével meghatarozta a kristaly feliilete feletti potencidlis energiateret mind sik, mind pedig
lépcsds feliilet esetére. Megallapitotta, hogy a sik feliilet feletti tér -amint az varhaté- a
kristalyszerkezet rendezettségét tiikrézi, magyarazatot adott arra, hogy a kristaly névesztése
soran a felilleten miért nem alakulnak ki 10-15 atomi rétegnél magasabb 1épcsék, és miért
nem juthatnak feliileti diffdziéval az egyik lépcs6rdl a miasikra az arzénatomok. Mindezeket

jelent8s, 1) eredményeknek fogadom el.



Tovabbi kérdéseim a kévetkez8k:
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A kapott anyagban nem ismerteti a szemiempirikus szamitasai sorin hasznalt
MINDO/3 médszert. Kérem, tegye ezt meg!

Megerdsitik-e kisérleti tények az 1. tézispontban felsorolt eredményeket ("...megal-
lapitottuk, hogy az irodalmi adatokkal ellentétben..."; az idevagd cikk ui. csak a
Theochem. -ben kdzdlt, tehat valdszintleg elméleti alatdmasztasra hivatkozik)?
Miért tér el szembeszokden a protonalt 2,2’-bipiridil molekula teljes energijat a
torzids sz3g fiiggvényében megadd gdrbe lefutasa a tézisekben (2. dbra piros gdrbéje;
ennek 180° -nall MAXIMUMA van) az 1995 -6s Theochem. -cikkben (Fig. 2; ezen
viszont MINIMUM lathaté 180° -nal) kézsletdl?

Kérem, mutassa be, hogyan illeszkedik az ab initio moddszerrel kiszamitott
parpotencidlokhoz az optimalizalt paraméterd Lennard-Jones fiiggvény! Mennyiben
igazolja a Tezisek 10. abrija a 6. tézispont utolsé mondatanak allitdsat?

A 7. és 8. tézispontok a kapott anyag alapjan (nem szerepelnek a kozlésre bekiildstt
cikkekben sem) nem itélhetSk meg. Kérem, fejtse ki ezeket részletesen!

Mennyiben szamit Gjdonsagnak, hogy a 9. tézispont szerint ".. a potencialis
energiatér feltérképezésével a molekulit megkdzelitd részecske (pl. katalizator)
tamadaspontja is meghatarozhatd”, tekintettel arra, hogy az ionok vagy ionikus
szubsztratok molekulak feliiletéhez valé kétddését (pl. bioldgiai makromolekulak
esetén; 1d. pl. Tiede, D. et al. Biochemistry 32, 4515-4531 (1993)) mar régdta a feliilet

elektrosztatikus potencidltérképe alapjan vizsgiljak?

A fentiek alapjan megallapitom, hogy Dr. Kunsagi-Maté Sindor bemutatott anyaga

nyilvanos védésre alkalmas, annak sikeres lezajlisa esetén javaslom szimira a Ph.D.

tudomanyos fokozat odaitélését.

Szeged, 1997. december 5.
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