Valasz Dr. Szori Milan egvetemi docens biralatara
O

Fertig David

Szeretném megkoszonni Dr. Széri Milan tandr Grnak, hogy villalta dolgozatom elé- és végleges
birdlatat. Kiilon koszonom a disszertiacio részletes véleményezését és az épitd jellegii, hasznos kérdéseit.
A .coarse-graining” kifejezés dolgozatban maradasaért elnézést kérek, koszonom, hogy felhivta rd a
figyelmem.

A kérdésekre a birdlatban megfogalmazott sorrendben reflektdlnék. Az elsé két kérdésre egyiitt

valaszolnék:

1. Definidlhatéak-e olyan matematikai kritériumok, amelyek alapjan el lehet dénteni
egy paraméterrol, hogy az megfelel6 vagy jo skdlaparaméter? Esetleg ki lehet jelolni

egy tartomanyt, ahol egy adott skdlaparaméter jol viselkedik?

N

A kationok szelektivitasa (S,) a Du,, valamint a Du; fliggvényében szigmoid fiigg-
vényre hasonlit (2.4.7. dbra, 41. oldal). Sor keriilt-e ilyen illesztésre, illetve az

illesztett paraméterek segitségével 1ij skalaparaméter sejtés megfogalmazasara?
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1. dbra. Szelektivitasok, Duy (felsé sor) és Duy fiiggvényében, kiilonbozé porushosszakra, tébb
kiilonbozé koncentracioji elektrolitra. Forrds: [1]
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2. abra. A részecskedramokra vonatkoztatott szelektivitdas, mint Du; fiiggvénye, 3:1-es elektrolitra.
Az LEMC eredményeket szimbélumokkal, a PNP eredményeket folytonos vonallal jelolom. ¢ = 0.1
M, R =1 nm. L =6 nm. Az x-tengely logarimtikus skaldn van.

Azt talaltuk, hogy annak eldontésére, hogy egy mérdszam jo skalaparamdéter-e, egy szigmoid
illesztése, és az abbdl szirmazo inflexids pont jol hasznalhato. A dolgozat elkésziilte utdan sok
eredmény sziiletett egyenletesen toltott, szelektiv [1] és bipoldris, egyenirdnyité nanopérusra (2]
is, amelyeket azéta publikaltunk. Ezekben a publikdaciékban széleskortien illesztettink szigmoid
girbéket az eredményeinkre (a szigmoid f(x) = 0.5 + 0.5/(1 + e ¥@=*0)y alakban irhaté fel,
ahol r = lg(Du,) és xg az inflexiés pont helye) . és megmutattuk, hogy az inflexiés pontok
egvbeesése egy jo kritérium arra vonatkozolag, hogy a skdlaparaméter jol viselkedik-c. Ezeket
mutatom be az 1. dbrdn, Du; és Du, fiiggvényében, amelyeken illesztett szigmoidokat mutatunk
meg. A Sarkadi cikkben a 7B. dbra azt dbrazolja, hogyha dbrazoljuk az S (Duy) gérbék inflexids
pontjait a Ap /L fiiggvényében, akkor egy olyan aszimptotikus viselkedést tapasztalunk, amiben
a gorbék L/R — 0 hatdrértékben egy egyeneshez tartanak. Ebbdl a viselkedésbdl levezethetd
egy Duy jellegli paraméter. A 1. dbréan latszik, ahogy az mar a dolgozatban is megfogalmazasra
keriilt, hogy a Du; az L/R — 0 hatarértékben, mig a Duy az L/ R — oo hatarértékben alkalmas
skalaparaméter. A két eset kozott megfeleld skdlaparaméterre kiilonbozo otleteink vannak,

amelyet Jedlovszky Pédlnak adott vdlaszomban részleteztem.

A két emlegetett publikidcié 1:1-es rendszerekre vonatkozik, ahol a szigmoid illesztése alkalmas
volt a skalaparaméter jésdganak ellendrzésére. Ezekben a rendszerekben az dtlagtéren til kor-
relaciok gyengék. Ha a vizsgdlt rendszerben az dtlagtéren tili ionkorrelaciok erések lesznek
(pl. divalens vagy trivalens ionok esetén), a valaszfiiggvények a gyengén korreldlt rendszerhez
képest eltérhetnek, igy a skdlaparaméter alkalmazhatdsdga romolhat. Erre mutat példat a 2.
abra. Trivalens elektrolitot vizsgdlva, kontinnum mddszerekben ninesenek atlagtéren tiili ion-
korreldciok - a szelektivitas nagy Du; értékeknél 1-hez tart. Monovalens ionokat tartalmazo
szimulaciok esetén is ezt lattuk, hiszen ezekben az ionkorreliciok gyengék. Azonban ha LEMC
madszerrel vizsgiljuk a trivalens ionokat tartalmazd elektrolitot, ami mar magaban foglalja
ezeket az atlagtéren tili ionkorreliciokat, lathatd, hogy nagy Du; esetén mas értékhez tart a

szelektivitds (~ 0.9). Osszefoglalva: a skdlizhatdsdgtol akkor tapasztalunk jelentésebb eltérést,
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3. dbra. Dielektromos korrekeié idéfiiggése kiillonbozo elektromos terck mellett (bal panel), és a di-
elektromos korrekcidra illesztett biexponencialisokbol szarmazé idéallandok (jobb panel).

ha az atlagtéren tili korrelacidk erdsek.

. Az elektroreolégiai fluidum szimuldcidk esetében a biexponencidlis illesztéssel két

idéallandé (7, és 75) keriilt meghatdrozasra, kiilénb6zé mennyiségekbdl (udiv(t*),
D*(t") és Ac(t")). Lehet-e a masik két illesztési paraméterhez is fizikai értelmet
rendelni? Mi mondhaté el a bemutatott exponencidlis fiiggvények illesztésének
josagarol? Megallapithato-e, hogy melyik idéallandé meghatarozas a robosztusabb?
Mekkora ezen illesztett paraméterek hibaja?

Amennyiben az exponencialis illesztést Ae = A(1 — e~ /™) + B(1 — ¢~ !/72) formaban keressiik,
akkor az A+ B paraméter egyértelmn fizikai jelentéssel bir. Az A és a B paraméterekhez tartozo
fizikai jelentéseket kiilon nem vizsgaltuk.

A dolgozatban valéban nem kozoltiink hibakat, ez egy hidnyossig volt, koszonom a birdlonak,
hogy felhivta ra a figyelmem. Mindazonaltal a dielektromos korrekeié vizsgalatabol irt kozlemény
javitott és visszakiildott valtozatiaban mér szamolunk hibdkat [3]. A kiilonbozé mennyiségek
hibait a periédusokban kapott értékek varianciajabél szamitjuk minden idépillanatban (ezt mu-
tatja az 3. dbra bal panele), az id6iallandok hibdit pedig a Levenberg-Marquardt médszerrel
beesiiltiik. A hibak szimbolumon beliil vannak, mind id6fiiggés, mind idéallando beeslése esetén.
Ez azonban nem magyarizza p nagy szérasit (3. dbra jobb panele).

Amennyiben robosztussag alatt azt értjiik, hogy az illesztett paraméterck mennyiben fiiggnek
a szimulacios kortilményektdl (pl. periddushossz, periédusszam) akkor azt latjuk, hogy 7o rob-
osztussaga kisebb mint 7)-¢, 7 ¢értéke ugyanis jobban fiigg attél, hogy milyen hosszisagi egy
vizsgalt periddus. Ezeknek a részletes analizisére nem tértiink ki, hosszabb és tobb periddusra
lenne sziikség, 4m ez idéigényes. Igy egy periddus hosszat rogzitett értéken tartottuk (5000 ¢*

idGegység). Kvalitativ kozvetkeztetések levondsara ez az dbra igy is alkalmas.



Még egyszer szeretném megkoszonni tandr virnak a birdlatot és a kérdéseit.
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