Valasz
Dr. Baké Imre "Porusos rendszerek adszorpcids és diffizios

tulajdonsagainak vizsgélata klasszikus molekularis dinamikai

szimuldcidkkal” cimli PhD dolgozatrdl irt birdlatara

Nagyon szépen kOsz6ndm a birald alapos munkdjat. Birdlom kérdéseire a kovetkezd

valaszokat adom.

1.

Kissé pongyola a dolgozatbeli megfogalmazés, az altalanos (m,n) tipush
alaknal jobb lett volna Mie tipusti potencialt irni (bar egyes irodalmak
hasznaljdk ilyen tdgabb értelemben is a Lennard Jones potencidlt, de sziikebb

ételetnben Lennard Joues potencialtél esak akkor van s26, ha - 12 és n-6).

Véleményem szerint a kotésnyujtas és a szogdeformécié kisebb molekulak
esetén nem befolydsolja jelentés mértékben a molekula dip6lus-
momentumanak nagyséagat, hiszen a klasszikus intramolekularis potencidlok a
kolcsdnhatasi centrumok helyének szadmottevé megvaltozasat altalaban (és
persze valosaghlien) nem engedélyezik, és ezaltal a toltésszeparacid mértéke
nagyban nem valtozhat (viz esetén az irodalomban maximum 5%-o0s valtozast
emlegetnek, de hozzateszik, hogy a kotéshossz és a kotésszog valtozasanak
hatdsa a dipSlusmomentum értékére gyakran éppen ellentétes). Polimer
lancmolekulék esetén széba johet komolyabb mértékl alakvaltozas (Id. pl. az
Un. statisztikus gombolyag elmélete), am ezeknél a molekuldkndl ritkdn

szokott tipikus jellemz6 lenni a dip6lusmomentum.

Amennyiben a rendszeriink ergodikus, akkor a Monte Carlo és
molekuladinamikai modszerek azonos makroszkopikus tulajdonsagokat
adnak. Ha ez nem teljestil, akkor az §sszecsatolasukkal kapott médszerrel
végzett szimuldcidk sordn nem a kivant rendszert fogjuk mintavételezni.
Végeredményében rossz makroszkopikus tulajdonsdgokat, hibas adatokat

fogunk mérni a szimuldcidinkkal. [lyenkor a probléma tulajdonképpen nem is



q.

a DCV mddszerek DMC-hez csatolasaval johet el8, hanem mar 6nmagéaban a
DMC moédszer eredményei is — a dinamikai tulajdonsdgokra vonatkozéan —

megkérddjelezddhetnek.

A kottekeios tagok kiszamitasakor a legegyszertibb [ormara (0rekedlem, de a
konvergencia javitdsa érdekében bevezettem a szamitott aramsiiriiségek
szOrasat tartalmazoé 2. tényez6t (Id. a transzport irdnydban az aramsiir(iségek
elvben mindeniitt ugyanakkorak). Ez azt biztositja, hogy a szimuléci6 elején
(amikor a szords nagyobb) nagyobb mértékben tudjuk valtoztatni a kémiai
potencidlokat, és ahogy halad eldre a szimulacié (a széras pedig varhatéan
csokken), a valtoztatds mértéke legyen egyre kisebb. A dolgozatban itt
hibdsan maradt benne, hogy ¢z a tényezd [-hez tart, mert valdjaban maximum

1-t61 indul, és zérushoz tart.

Az x irdny( édramlési sebesség egy atlagos érték, ami ugy adddik, hogy a
transzportszimulacié sordn szdmoljuk a részecskesebességek x irdnyQ
(transzportirdnytl) komponensének atlagos értékét (a driftsebességet). Amikor
az id6ben 4allandosult rendszer kialakul, akkor ez az atlag a tapasztalatok
szerint csak kis hibaval terhelt, ezért kovetkezetesen levonhatd a részecskék
sebességvektoraibdl. A szokdsos (bar egyes munkak altal vitatott)

kezelésmodban az igy kapott sebességek adjak a hdmérsékletet.

Ez az adott sz6vegkdrnyezetben nem egy preciz megfogalmazas, és gy kell
érteni, hogy a szimulacioé soran az agyagasvany lapjai kdzott az interkalatum
molekuldinak fokozott aggregacidja kovetkezett be. Ez nem atmeneti volt, és a
rétegkdzi teret nem egyenletesen toltotte ki a keletkezett egy vagy két
molekulaklaszter (nagy lires terek jottek létre). A kristalyszerli kifejezéssel
arra szerettem volna utalni, hogy ezek a klaszterek hosszu id6 alatt is egyben
maradtak, 0gy, mintha kristalycsirdk lettek volna. Ilyen esetekre a
kristalyszeri kifejezés hasznalata az angol szakirodalomban viszonylag

gyakori, de a magyar szaknyelvben ez Onmagédban taldn félreérthetd.



Megjegyzendd, hogy ilyen sziik réspérusokban a preciz kiilonbségtétel
kristalyos €s nem kristalyos szerkezetek kozott nehézkes (a kristalyos
struktura kialakuldsanak ellen6rzésére szokdsosan alkalmazott Qs szerkezeti

paraméter hasznalata altalaban itt nem sikeres).

7. Valosziniileg a kaolinitrétegek kiilonboz6 parciélis téltései miatt rendezédnek
igy a molekulak. A tetraéderes réteg kismértékid negativ tSltése okozza, hogy
az anionok valamivel nagyobb csticsot adnak az oktaéderes réteghez kozelebb.
A vizmolekulék pedig sztérikus okok miatt részben kiszorulnak onnan (mivel
az anionok kiszoritjak Oket onnan). Az emlitett eltérések azonban olyan
kismértékiiek voltak, hogy nem akartam messzemend kovetkeztetéseket

levonni bel6liik

8. A slirliségprofilok elsé eléforduldsanal részletesebben kitérek ra, hogy a
vizszintes tengelyen a kaolinitlap tdmegkdzéppontja €s a vizsgalt interkalalt
részecske tdmegkozéppontja kzott mért tavolsag szerepel. De valdban, ennek

az abraalairasban is szerepelnie kellett volna.

9. Semmiképpen sem egyensulyi. Ez az a két réteg, ami koziil kiszorulnak az
interkalalt molekuldk és a rétegtavolsag visszaesik az iires kaolinit 0,72 nm
koriili értékére, ahogy az a 40. &bran is lathaté. A szohasznalatot az
elébirdlatra a biralo rendelkezésére bocsatott kézirathoz képest javitottam, és a
dolgozatban most az ,,id6ben stabilizdlédonak latszik” kifejezést hasznalom
(de a félreértések elkeriilésére talan szerencsésebb szdhasznalattal is élhettem

volna).
Végezetiil még egyszer szeretném megk8szonni a birlatot és a kérdéseket.
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