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Biralat Haté Zoltan doktori disszertacidjahoz

Hat6 Zoltan dolgozata, melyet a Pannon Egyetem Kémiai és Kornyezettudomanyi Doktori
Iskoldjdba nyujtott be fokozatszerzés céljabdl, egy rendkiviil impozans munka, elsGsorban a benne
bemutatolt eredmények mennyisége tekintetében, melyek akar két doktori dolgozathoz is
elegendbek lennének. A témdk és az alkalmazott mddszerek sokszintisége a jelolt szertedgazo
szakmai felkésziiltségérdl és kiilonbozé szimuldcids technikdk széles spektrumanak mélyrehatd
ismeretérd! tesz tantibizonysagot.

Az értekezés témdja Ujszer(, a témavalasztds mind kisérleti, mind szimuldcids szempontbdl
megalapozott. Az irodalom feldolgozdsa és a tudomanyos el6zmények bemutatdsa szakszer(, bar
a hossza €s a mélysége az kivanatostdl valamivel elmarad, kiilondsen ami a vizsgélt rendszerek
gyakorlati jelentéségének kell6en alapos bemutatdsat illeti. Példdul a szilikalit kapcsdn tobbet
frhatott volna a ,,metal organic framework”-nek nevezett rendszerek egyre novekvd fontossagardl.
A kaolinit kapcsdn, mely nem csak az egyetlen fontos agyagasvany, szivesen olvastam volna
tovdbbi agyag- €s csillimdsvanyokrdl, valamint azok kézet- illetve talajalkot szerepérdl. Az
ioncsatorndk bevezetése kicsit elnagyolt, pl. az ioncsatorndkon keresztiil torténd transzport mellett
egy sor tovdbbi mechanizmus is szerepet jdtszik a sejtmembrdnon (€s a sejtszervecskék
membranjan) keresztiil torténd anyagaramlasban.

A kutatdsi célokat mindemellett a jeldlt a tudomanyos elézményekre tamaszkodva,
azoknak tiikrében fogalmazta meg. A valasztott szimuldcidés modszerek korszeriiek, bemutatasuk
és alkalmazdsuk szakszerli. Az eredmények tdrgyaldsa az irodalomban publikdlt korabbi
eredményekre alapozva adekvat médon tortént, az azokbdl levont kdvetkeztetések helytallok és
érdekesek. Az eredmények matematikai-statisztikai értékelése megfeleld, bar a tobb helyen
hidnyzé hibahatdrok megnehezitik az eredmények fizikai relevancidjanak megéllapitasat. A jelolt
dolgozathoz kapcsolédé publikdcids tevékenysége maximalisan kielégits, az elvart szintet
sokszorosan meghaladja. A dolgozat jOl szerkesztett, olvasményos stilust, dbrdi és tablazatai
vildgosak, hivatkozdsai szabalyosak.

A jelolt dolgozatdban bemutatott aldbbi eredményeket tekintem 1j eredményeknek:
- A DMC-LEMC mddszer kifejlesztését;
- A PBD-MD mddszer kifejlesztését;
- E két mddszer sikeres alkalmazdsdt membrdnon keresztil torténd anyagaramldsok

szimuldciéjaban;
- A kaolinit kiilénboz6 vendégmolekuldkkal létrehozott interkaldlt rendszereinek feltart
szerkezetét,

- kiilonos tekintettel a kaolinit ammdénium-acetat/viz elegyekkel 1étrehozott komplexeire;

- A valds méretli kaolinitlapok feltekeredésének megfigyelt mechanizmusait, illetve azok
nagyfoku érzékenységét az elektrosztatikus kolcsonhatas lefrasanak apro részleteire;

- Az OmpF ioncsatorna szimuldcidban megfigyelt rektifikdcids tulajdonsdgainak fliggését az
alkalmazott modell felbondtastdl és Gsszetetts€gétol.
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A doktori dolgozat nyilvdnos megyvitatdsahoz kérem a jeloltet az aldbbi kérdések és
észrevételek megvalaszoldsara.

-A DMC-LEMC mdédszer alkalmazdsdndl a kémiai potencidlok iterdcids képletében (41-es képlet)
szerepel egy A factor. Ennek az értékét hogyan hatarozta meg?

-A munkdja sordn fejlesztett és tesztelt DMC-LEMC mddszer alkalmazdsa soran hogy oszlott meg
a gépid6 a DMC és az LEMC kozott?

-DMC-LEMC mddszer teljesitményének jobb megitéléséhez meg tudna nevezni egy
referenciamddszert az ¢sszehasonlitdsban vizsgalt masik két modszer koziil? Mennyire relevans,
hogy a mddszere egyszer az egyik, mig mdskor a mdsik médszerrel adott egyez&bb eredményt?
-A modszer alkalmazdsakor egy adott celldban az anyagdram szamitdsandl csak a balrdl beléps
részecskék szdmdt vette figyelembe. Tapasztalta esetleg, hogy madsik irdnybdl, az anyagarammal
ellentétes irdnybdl is beléptek volna részecskék?

-A 7-es abrdn bemutatott diffiziés dllandd helyfiiggése (a b komponensre) nem csak a membranon
beliil, de az el6tt is (-2 es -1 kozott), a hozzaférési tartomanyban is erds fluktudciét mutat. Ennek
mi az oka?

-A DMC-LEMC mddszert csak egy egyszeri membrdnra tesztelte. Vannak elvi/technikai
akaddlyai realisztikusabb rendszerek vizsgdlatdnak is? Milyen esetekben, vagy mely
rendszertipusokndl nyujthat ez a mddszer alternativat a kordbbi DCV-alapi mddszerekkel
szemben?

-A PBD-MD mddszerben a részecskeszdm valtoztatdsat csak a nyomasok bedllitdsa befolydsolja.
Ugyanakkor az adott elérni kivdnt nyomds megfeleltethet egy tombfazisbeli kémiai potenciallal,
tehat végs6soron a nagykanonikus 1épéseket ezen (nem feltétleniil ismert) kémiai potencial alapjan
végzi. Levonhatjuk a kovetkeztetést, hogy a moddszer mégiscsak egy nagykanonikus-szer(
sokasdgon dolgozik?

-Mit gondol, 6sszekombindlhaté a PBD mdédszer a DMC-vel? Hol tudnd elképzelni ezen médszer
alkalmazasat?

-Miért mennek telitésbe a 12.a dbrdn mutatott atlagos transzporttdvolsdgok? Ezeknek nem linedris
gorbéknek kéne lenniiik?

-Ugy gondolom, hogy célszeriibb lett volna elvégezni elszér a PBD-MD médszer validaldsat més
bejdratott médszerrel (pl. DMC-LEMC-vel), és csak utana alkalmazni. gy nem tudhatja, hogy a
kisérletektol vald eltérés a modszer vagy a modell tokéletlenségének szamldjdra irhatd-e. Vagy ezt
meg tudja i{télni valamilyen mas médon?

-A 60. oldal tetején azt irja, hogy a membrdnvastagsdg megkétszerezése nem okozta a CO,
dramdnak felélre esését, és azt a CO, dominans, membranon valé megkot6désével magyardzta. Ezt
hogy érti?

-A vizes K- és ammoénium-acetat oldatok kaolinitben torténd interkalaciéjandl a kialakul6 két réteg
stiriségprofilja észrevehetSen és konzisztensen kiilonbozs: a vizek profilja magasabb cstcsot
mutat a tetraéderes, mig az acetdt ionok profilja forditva, az oktaéderes rétegek mellett. Ez arra
utalhat, hogy az egyes komponensek ezekkel a rétegekkel kedvez&bb kolcsonhatdsokat
alakithatnak ki. Vizsgdlta, hogy a két réteg Osszetételében mutatkoznak-e szisztematikus
eltérések?

-A valés méretli kaolinitszemcsék szimuldcidjandl tapasztalta, hogy az egyes kaolinitlapok
oldalirdnyba elmozdultak volna egymashoz képest?
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-Hogyan gy6z6dott meg arrdl, hogy 2 ns elteltével ezen szimuldcidk mar egyensilyiak voltak? A
hexil-amin exfolidcidhoz vezetett a 2.5 ns-os szimuldcié sordn, de honnan lehetiink abban biztosak,
hogy ha tovdbb vdrndnk, nem tapasztalnank a K-acetdtban is egy réteg levaldsat?

-Elképzelhetd, hogy azok az egyedi kaolinitlapok, amiknek a feltekeredését vizsgdlta nem
mutatnak annyira erds preferencidt egyik vagy mdsik irdny tekinteteben? Ennek megéllapitdsdhoz
parhuzamos szimuldciok elvégzése vagy valamiféle szabadenergia-profil adhatna valaszt.

-Mit gondol, mi lehet az oka annak, hogy a porin RREE mutdnsédnak all-atom szimuldciéjaval nem
sikeriilt a rektifikdciot igazolnia, mig a primit{v modellel igen? Miért nyomja el a rektifikdciét az
atomi felbontds zaja?

A kritikdk és kérdések ellenére tigy vélem, hogy a disszertdcié magas szinvonald, és a fenti
kérdések megvitatdsa utdn a jeloltnek a doktori cim megadhats. A dolgozatot elfogaddsra
javaslom.
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