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Ko6szonom biradlomnak a dolgozat alapos attekintését és a biralatban megfogalmazott

értékes észrevételeket. A feltett kérdésekre a kovetkezSkben valaszolok.

1. Létezik olyan stacionarius folyamat, amelyik nem invarians az idében (9.
oldal)?

A dolgozatomban a stacionarius transzport definiciojat a kovetkezSképpen fogal-
maztam meg: ,Stacionérius transzport esetén valamely extenziv mennyiség idében
invarians médon aramlik valamely termodinamikai hajtéer§ hatasara.” Nem tudok

olyan stacionarius folyamatrol, amely nem invaridns az idében.

2. A csatorniban a folyamatok kiilonb6z6 iddskalan jatszodnak le. Van ezen
id6skalak koziil meghatarozo? (10. oldal)

A dolgozatom 10. oldalan emlitett folyamatok (diffuzio, adszorpcid és szolvatécio)
egy id6ben, parhuzamosan jatszodnak le, mikézben hatassal vannak egymasra. Ha
egymas utan jatszodnénak le, akkor beszélhetnénk sebességmeghatéarozo 1épésrdl.
Mindhérom emlitett folyamat az intermolekularis kolesénhatésok "emergens" ered-
ménye. Maés iddskdlan jatszodnak le, egymassal Osszefliggenek, de mindharom a
gyors molekularis mozgasok eredménye. Ezért tgy gondolom, hogy a molekularis
mozgasok idGléptéke a "meghatérozo", ha valamit szeretnénk "meghatarozonak"

nevezni.

3. Az ozmoézison alapulé erémii (pl. Holt tenger) mar igen régen kutatott

probléma. Mikor lesz gyakorlati megvaldsitas?

Az ozmozison alapuld energiatermelés lehetGségeit mar az 1950-es évek ota kutatjak.
Elvi alapjait 1954-ben Pattle irta le [1], majd a gyakorlatban a ’70-es években Loeb
és mtsai. alkalmaztak el6szor laboratoriumban [2]|. A céljuk az volt, hogy Holt tenger
és a Jordan folyo taladlkozasanal forditott elektrodializisen alapuld technologiaval

termeljenek energiat.

Késsbb Hollandiaban és Norvégiaban fejlesztettek hasonléd félig atereszté memb-
ranokat kereskedelmi felhasznélasra [3,/4]. A norvég Statkraft vallalat elkészitett
egy prototipus erémiivet az Oslo-6bdlben, amely 2009-ben miikodésbe is lépett [5].
A projektet 2014-ben a tervezett idé el6tt befejezték, mert a termelés nem volt
gazdasagos [6]. Bor-nitrid nanocsovek felhasznalasaval nagyobb hatékonysagot si-
keriilt elérni laboratériumban, mint a Statkraft prototipus [7]. Véleményem szerint
hasonlé prototipus erémiivet néhany éven beliill megépithetnek, azonban az ipari

felhasznalésra és a széleskort elterjedésre valoszintileg még évtizedeket kell varni.

Az ipari felhasznalast neheziti az, hogy a technologia mellékterméke a szikes viz

(brackish water), aminek a sotartalma kevesebb, mint a tengerviznek. A szikes
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viz nagy mennyiségli és rendszeres kibocsatasa a kornyezd vizekbe sotartalom-
ingadozasokat okozhat, amely negativ hatéassal lehet a vizben él6 névényekre és
allatokra. A szikes viz 6kologiai hatasa minimalizalhato azzal, hogy a tengervizbe
pumpaljak és a kozéprétegbe engedik ki, téavol tartva a felszini és az aljzati oko-

szisztémaktol, ez viszont a koltségeket jelentGsen megnoveli.

. Mire szimmetrikus az U/I gorbe? (21. oldal)

A dolgozatomban valoban pontatlanul fogalmaztam meg, az U/I giorbe a pozitiv és

negativ fesziiltség értékekre szimmetrikus, azaz I(U)=1(-U).

. Milyen matematikdban definialt fiiggvényosztaly a ,szép”? (26. oldal)

A pongyola ,szép” kifejezés azt probalta jelenteni, hogy a gorbe sima és szigortian

monoton.

. A porus feliiletén a gridet milyen megfontolasok alapjan valasztottad ki?
(27. oldal)

A porus belsé falan, egy 0.2 x 0.2 nm-es griden egyenletesen helyeztem el a frakcio-

nalis z%Ve ponttoltéseket.

A gridek mérete nem lehet tul nagy, azaz a felosztas nem lehet tal durva, mivel
a lokalizalt toltések mashogy viselkednek, mint a folytonos eloszlasu toltések. 2:1
Osszetételd elektrolitoknél példaul a durva felosztas miatt erésebb a toltésinverzio,
ezért jelentGs a kiilonbség a lokalizalt és a folytonos eloszlasu toltéseket tartalmazo
rendszerek kozott [8]. A grid méretének tehat elegendGen kicsinek kell lenni, hogy

megfelelGen "mimikalja" az egyenletes toltéseloszlast.
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gridek méretének kivalasztasanal tehat ezeket a szempontokat kellett optimalizalni.
A kutatocsoport kordbbi tapasztalatait figyelembe véve hasznaltam a 0.2x0.2 nm-es
felbontést.

. Milyen médon befolyasolja a viz az ionok mozgasat a strlédason keresz-
tiil? (28. oldal). Mi ennek a folyamatnak a mikroszkopikus magyaraza-

ta?

Az elektromos tér hatésara az ionok Maxwell-Boltzmann sebességeloszlas-profilja
eltolodik ugy, hogy egy v, =u;E vandorlasi sebesség jon létre a tér iranyaba. A
vizmolekulakat a tér nem mozgatja, csak orientalja. A "mozgo6" ionok és "allo"
vizmolekulak kozott alakul ki egyfajta "sarlodas" alapvet&en az ionok és a vizmo-
lekulak kozott hatd vonzéd kolesonhatasok miatt. Az elnevezést a szakirodalomban

megtaladlhato "dielectric friction" kifejezés motivalta.



8. Elképzelhets-e stacionarius allapot nem konstans peremfeltételek esetén?
(29. oldal)

Felteszem, hogy a kérdést az "Ezen peremfeltételek konstans volta biztositja a staci-
onarius transzportot." mondatom motivalta, és arra vonatkozik, hogy a stacionarius
transzport és az id6ben &allandd peremfeltétel valdjaban ekvivalens kijelentések-e.

Véleményem szerint igen.

Ha a peremfeltételeket rogzitjiik, el6bb-utobb beall a stacionarius allapot. Ha nem,

akkor a rendszer mindig vélaszol a véltozo feltételekre és nem lesz stacionarius.

9. ,Ha A\p/H >0.5, akkor a két oldalrdl tengelyiranyban benytld kettdsréte-

gek kozépen atfedik egymast.” Hol van ez megmutatva? (36. oldal)

A jelenség az 5.4 abran lathato. A kék szinid gorbe vizszintes szakasza kozeliti
azt a profilt, ami végtelen hosszt porusban kialakulna. Itt kicsi az atlapolodas,
ezzel szemben a zold és a piros gorbéknél jelentGs az atlapoldédas. Koszondém az

észrevételt, ez valoban nem volt részletesen kifejtve a dolgozatban.

10. Mekkora toltés halmozodik fel a membran két oldalan? (36. oldal)

A t6ltés pontos mennyisége kiszamithato6 a toltésprofil (p(z) =), zic;(2)) integral-
jabol. A toltésprofilbol szamolt toltés mennyiségét egy konkrét példan keresztiil be
is mutatom. Az[1] abran egy toltetlen porus (0=0 e/nm?) téltésprofilja lathato. A

02 T 1
| U=100mV, R=1nm, H=6n
¢=0.01M, 5=0e/nm°

02 I IR

z/nm

1. abra. Téltetlen porus toltésprofilja (0 =0 e/nm?) egy 1:1 elektrolitra. A poérus hossza H = 6
nm, sugara R = 1 nm, az elektrolit koncentraciéja ¢ = 0.01 M, az alkalmazott fesziiltség pedig
U = 100 mV. A sziirke teriilet a pérusrégiot jeloli.

toltésprofilt integralom a membrén két oldalén:

Q+:/OO p(2)dz~2.6¢/A° (1)

H/2
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11.

12.

13.

és _Hp 2
0 - /_ p(2)dzm—2.6e/A 2)

Ez a toltésmennyiség novekszik U novelésével (Q =CU) illetve H csokkentésével

(C~1/H).

Mi az oka a kation koncentracio hirtelen novekedésének a csatorna pozitiv
végén? (37. oldal, 5.4 abra)

Az 5.4 abran ugy tinik, hogy a kation koncentracié hirtelen megng, azonban ez
megtéveszts, mivel a koncentracioprofilokat a keresztmetszettel normalizaljuk. Ez
a keresztmetszet a porusban a porus keresztmetszete, a tombfazisban pedig a cella
keresztmetszete, ami lényegesen nagyobb a pérusénal. A koncentracioprofilok ilyen

P

tatja.

Probléma adédik azonban a pérus bejaratdnal, ahol a keresztmetszetnek ugrasa van
(1d. 5.5 egyenletben A(z)):

R(z)
ci(z)= Agz) /0 ¢i(z,r)da, (3)

A ¢;(z,r) koncentracioprofil folytonosan valtozik, az ugrast A(z) produkalja.

»(mestergorbe), amely kielégitGen kozeliti a numerikus megoldast.” Ezt
at kellene gondolni. (41. oldal)

A 41. oldalon a 6.18 egyenlet csak a kis Du® értékekre érvényes, az elméletbsl nem
kiovekezik, hogy a teljes Du® tartomanyra létezik egyértelmi fiiggvénykapcsolat.

Ebben csak reménykediink, és néha igaznak bizonyul a feltételezés, néha nem.

Mikor is divergal a Du (6.21 egyenlet), és miért nem érzékelhets ez az
S, paraméteren? (43, 48. oldal)

Abban az esetben divergal, amikor

2

Du’=——>"——.
zp— 2|

(4)
2:1 osszetételd elektrolitoknal ez Du’ = —2, 3:1 esetben pedig Du® = —1 értéknél
all els. Ez latszik a 6.4 abra als6 soranak bal oldali abrdjan a narancssargaval
bekarikazott régioban. Ugyanez (nehezen) lathato a 6.5 abran, ahol a régiot nem

karikdztam be, ezt most potolom:
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2. abra. Szelektivitasi gorbék a Du fliggvényében R = 2 nm és ¢ = 0.01 M esetén kiilonbozs
Osszetételt elektrolitokra. A gorbék és a szimbolumok jelentése és értéke megegyezik a dolgoza-
tom 6.5 abrajaval.

14.

15.

A 43. oldalon 1:1 elektrolitra vonatkozé abra lathato, ahol ez a divergencia nem lép
fel.

Mit jelent az, hogy egy korrelacidé er6s? Amennyiben kicsi a koncent-
racio, ezek szerint nem léteznek magasabb rendii korrelaciok az ionok
kozott? (45. oldal)

Az ionok kozotti tavolsag novekedésével gyorsan lecsengenek az ionkorrelacio eréssé-
gét leiro korrelécios fliggvények, azaz az egyméstol tavol 1évs ionok kozott gyengébb
a korrelacio. Az ionok akkor korrelalnak erdsen, ha erds kozottiik a kolesonhatas és
kozel vannak egyméshoz, azaz ha nagy a koncentracid. Természetesen kis koncent-
racional léteznek magasabb rendi korrelaciok az ionok kozott, de ezek gyengébbek,

mert az ionok atlagosan tavolabb vannak egymastol.

Amennyiben a sorfejtés nem ad elfogadhaté eredményeket, és azon ki-
viil igen hosszadalmas szamolasokat eredményez, mi jelentGsége, hogy

megvizsgaljuk a sor elsé tagjat? (49. oldal)

2:1 és 3:1 Osszetételii elektrolitoknal a 6.21 egyenletet sorbafejtve kapjuk, hogy

ozt |z |

Du(Du?) Du’+... (5)

++ 2]

z
Kis Du’-nal ez az egyenlet meredekséget ad, aminek a pontos becslése kis



16.

17.

Du’mnal fontos ahhoz, hogy nagy Du’mnal is miikodjon a skalazasi paraméter (lasd
6.4. dbra kozépss sora, ahol a kiilonbo6z§ elektrolitokra vonatkozd PB gorbék egyiitt
futnak kis Du’-nal és csak nagy Du’-nal vélnak el egyméstol).

Z+ |z

A

tos, mert legalabb kis Du’-ra jol mikddik, de kézben nem szenved a divergencia

Du’ skalazasi paraméterként valo lehetséges hasznalata tehat azért fon-

problématol, mint a 6.21 egyenlet-beli racionalis tortfiiggvény.

Létezik fizikai oka a Du™ /U? fiiggésnek? (56. oldal)

Nem tudok réla, ha létezik.

,»30k esetben a toltésinverzioval magyarazhaté a vonzoé erdk jelenléte két
hasonlé toltési részecske kozott.” Milyen értelemben igaz ez? (57. oldal)
Tud a jel6lt olyan rendszert, ahol ez a jelenség fellép (segitség: Pavel
Jungwirth)?

Ez az a jelenség, amikor két hasonl6 toltést makroiont elektrolit oldatba helyeziink
egymastol r tavolsagban, majd egyensulyba hozatal utdn kiszamoljuk a rendszer
energiajat. Ezutan amikor elkezdjiik kozeliteni a két iont, az energia csokkeni fog.
Ennek az energianak és a végtelen tavolsdgban vett sajatenegidknak a kiilonbsége

adja a kolcsonhatési potencialt:
u(r)=E(r) — E(occ). (6)

A jelenség magyarazata, hogy az ionok koriili ionfelhSk atlapolédnak és korrelél-
nak egymaéssal, igy lehetséges, hogy két hasonlo toltést ion kozott vonzoers 1ép fel,
amennyiben toltésinverzio jellemz§ ezekre az ionfelhGkre. Ilyen rendszerekre példa
amikor spermint (43 toltési) vagy spermidint (+4 toltésii) adnak DNS-hez. Ebben
az esetben a DNS kondenzal, majd tovabbi sozas hatésara tjra feloldodik [9-11].
Hasonlo jelenséget tapasztaltak, amikor gémb [12] vagy hengeres [13] alakt részecs-

kéket vizsgaltak primitiv elektrolit modellekben.

Veszprém, 2023. januar 23. Sarkadi Zsofia Judit
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