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Ko6szonom biradlomnak a dolgozat alapos attekintését és a biralatban megfogalmazott

értékes észrevételeket. A feltett kérdésekre a kovetkezSkben valaszolok.

1. A diffaziés allanddék kérdése. ElGszor a 39. oldalon szerepel, hogy az
anion és a kation allandoja egyformanak van tekintve, de szerintem ez
itt még nincs figyelembevéve a levezetéseknél, csak a 6.21. egyenletnél
két oldallal késG6bb. Az altalam megtalalt adatok szerint a leggyakoribb
alkali-halogenid ionparoknal is elnagyolt ez a kozelités. Az egyenls diffa-
zi6s allandot feltételezo skalaparaméterek validalasa megfelelGen torténik
a dolgozatban az ott levé sziamolasok filiggvényében, ugyanakkor a gya-
korlati alkalmazasok esetében ez a kozelités gondot okozhat. Tudom,
még két paraméter vagy az aranyuk megjelenne ebben a sokvaltozos ke-
resgélésben, de jo lett volna ezt részletesebben targyalni. Mi errél a
véleménye a jeloltnek? Ugyanigy tobb részletre is kivancsi lettem volna
a D/10-es kozelitéssel kapcsolatban, pl. befolyasolja-e ezt a feliileti és a
térfoga vezetés aranya. Esetleg olyan mértékben, hogy az egyik vezetés-
b6l a masik vezetésbe atmend, akar egy abran szerepld példasorozatoknal

ezt is figyelembe kellett volna venni?

Egyetértek a Birdloval abban, hogy meg lehetett volna vizsgélni a kiilonb6zé diffazi-
0s allandok hatésat az elmélet kisérleti alkalmazhatoséga szempontjabol. Ez viszont
tovabb novelte volna a valtoztathatoé paraméterek szamat, ezzel a szimulaciok sza-
mat és a szamitasi kapacitas igényt, amelyek bévitésére mar nem volt lehetGség
ebben a munkaban. Az elmélet a 6.19 és 6.22 egyenletek hasznélatéval tovabbra
is érvényes marad, ezért Témavezetémmel itt htiztuk meg a hatart a valtoztathato

paraméterek szamat illetGen.

Az[1] abran az egyes ionaramokat dbrazoltam az adott ion diffuzios egytitthatojanak
fiiggvényében. A bal oldali abran az anion és a kation poérusbeli diffizids egyiitt-
hatojat egyszerre valtoztattam a tombfazis-beli DPUk ¢és a dolgozatomban hasznalt
porusbeli DPUk /10 kozott, a jobb oldali abran a kationét valtoztattam, az anionét
rogzitett DPUK/10 értéken tartottam. A kiilonbozd ionokra felvett gorbék kozel li-
neérisak, ami azt a dolgozatomban megfogalmazott kijelentést tamasztja ala, hogy
a difftzios allandonak nincs kiilondsebb hatasa az eredményeinkre, mivel csak ska-
lazza az aramot. Ami a szelektivitas szempontjabol szamit, az a D, /D_ arény, de
az egyszeriiség kedvéért ezt 1-es értéken tartottam: az ionok diffuzids allandojara
ugyanazt az értéket hasznalom a tombfazisban: D]j)r‘ﬂk =DPk=1.334x 107 m?/s.
Abban az esetben, amikor ez mégsem 1, a 6.22 egyenlet hasznalatéval ugyanazt a

szelektivitast kapjuk.
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1. 4bra. A kation és az anion aram a kation és az anion difftzios egytitthatéjanak fiiggvényében.
A gorbéket gy kaptam, hogy a difftizios egyiitthatojaz valtoztattam a poérusban; a tombfézis-
beli (DPUK) | és a dolgozatomban hasznalt DPU/10 kozott megvizsgaltam még a DPUK/3 és
D}"ﬂk /6 értékeket is. A bal oldali 4bran mindkét ion diffuzids egyiitthatojat valtoztattam, a
jobb oldali 4bran a kationét valtoztattam, az anionét fix DPUK/10 értéken tartottam. A tovabbi
paramétereket ugy vélasztottam meg, hogy egy kozepesen szelektiv porust kapjak (S =0.624);
Az alkalmazott fesziiltség U = 100mV, az elektrolit koncentracidja ¢ = 0.1M, a porus sugara R
= 1nm, a poérus hossza H = 6nm, a feliileti toltéssiirtség o = -0.1 e/nm?.

A porusban a diffiizios dllando értéke a tombfazis-belinek a tizede: DP"°=DPulk/10.

A 10-es osztonak az az oka, hogy a kutatdcsoport sok korabbi cikkében ezt alkal-

mazta, és szerettem volna, ha eredményeim Osszehasonlithatdak azokkal.

Ez az

oszt6 az aramok nagysagat modulélja, de a szelektivitasra nincs hatéssal. Erté-

ke a kutatocsoport korabbi tanulmanyaibol jon, ahol a diffizios allandot kisérleti
adatokhoz [1] vagy MD adatokhoz |2| illesztették. A [1] cikk 1. tablazataban ([2|
abra) lathatok példaul konkrét adatok a RyR kalciumcsatornékra, ahol koriilbeliil

egy nagysagrendnyi kiilonbség van a poérusbeli és tombfazis-beli diffazios allandok

kozott.

lon  Ri(Pauling) pbulk  pP™ (LEMC) DF® (DFT)
nm 10~ 9 m2s—1

Na™ 0.095 1.334 0.141 0.0365

Cst 0.169 2.056 0.193 0.0418

Ca2t 0.99 0.792 0.0243 0.0041

Cl™ 1.81 2.032 0.25 4 0.02

2. abra. Boda et al. Entropy cikk |1]| 1. tablazata.

Azt, hogy a diffuziés allandok hatasat nem vizsgaltuk, az is indokolta, hogy el-

sGsorban az intermolekuléris kolcsonhatasok és az ionkorrelacidk hatésara voltunk



kivancsiak, és ezeket egyértelmiibben tudtuk tanulmanyozni a D* =1 rogzitésével.
Ha példaul anionszivargast észleliink, tudjuk, hogy az erds ionkorreléciok miatt van,
és nem monjduk azért, mert az anion diffazios allandojat kisebbnek vettiik, mint a

kationét.

. A masik kérdésem is részben a modell és a valésag kapcsolatara vonatko-
zik. Az NP+LEMC modellek esetében multivalens ionoknal megjelenik
a toltésinverzid, mig a PNP modelleknél ez elmarad a korrelaciokat nem
tartalmazo6 atlagtér jelleg miatt. Az LEMC szimulaciok azonban szintén
nagyon egyszeriiek, implicit ,yvizmodellt” tartalmaznak, azt is tavolsag-
fiiggetlen dielektromos allandéval. Felmeriil, hogy egy a polarizaciét jol
leiré explicit vizmodell esetén milyen méretid lenne ez a toltésinverzid.
Nem lehet, hogy egy explicit modellel joval kisebb lenne az inverzio,
akar agy, hogy a skdlaparaméterek valamelyike még itt is monoton fiig-
gést mutatna a valaszfiiggvényre? Explicit modellek talAn pontosabban
tudjak leirni a toltések vizmolekulakkal torténé arnyékolasat. Nincsenek
erre szamolasok az irodalomban? Itt nem csak ioncsatornikkal, hanem
akar tetszéGleges hatarfeliileti kettSs rétegekkel kapcsolatos eredményekre
gondolok. A fentiek alapjan lehet, hogy arnyaltam volna tobb allitast,
pl. a 45. oldal 2. bekezdésében a PB elmélet alkalmazhatosagat.

A kutatécsoportomban Dr. Hato Zoltan és Salman Shabbir explicit vizmodelleket
alkalmaznak nanoporusos rendszerek vizsgalatara. Szimulaciéikban tobbféle vizmo-
delleket és ionmodelleket hasznéltak. Ez lathato a[3] abran, ahol a kalcium ionok és
a porus falan levé -COO™ csoportok oxigén atomjai kozotti radialis eloszlasfiiggvény

lathato. Az egyes gorbék a kiilonb6z6 modellek kombinaciéira vonatkoznak.

Minden esetben lathato egy jol elkiiloniils cstics, ami azt jelenti, hogy a Ca?" ionok
nagy valoszintiséggel talalhatok a -COO™ csoportok kozelében a falndl. Ebben az

esetben a Ca2t ionok tultoltik a falat és kialakul a toltésinverzio.

Kollégaim tapasztalata az, hogy a CaCl, viselkedése toltott funkeios csoportok mel-
lett rendkiviil érzékeny az alkalmazott ertérre. Van, amikor erésebb a korrelécio a
vizmolekulak és a Ca* ionok kozott, mint a Ca®t és a Cl~ ionok kozott. Ilyenkor
erGs hidratburok alakul ki, és még az ionasszociaciot jelzd elsd cstcs is elmarad a
Ca?t és a Cl™ radialis eloszlasfiiggvényében (pl. Madrid modell [4]). Maskor az
ionok kozotti korrelacié olyan erds, hogy gyakorlatilag ionklaszterek alakulnak ki
(pl. CHARMM), a viz nem tud az "ionok kézé férkézni". A valosag valahol a ket-
t6 kozott van, erre vonatkozoan Pavel Jungwirth ECCR modelljét lehet felhozni
példaként [3).
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3. dbra. A kalcium ionok és a porus falan levé -COO™ csoportok oxigén atomjai kozotti radialis
eloszlasfiiggvény kiilonb6z6 vizmodellek és ionmodellek esetén. A feketével jelolt Full SPCE
gorbe jeloli a teljesértékii toltést ionokkal és az SPCE vizmodellel végzett szimulécidt. A piros és
a kék szimbolumok a Jungwirth és mtsai. altal fejlesztett ECC és ECCR skalazott toltést ionokat
és SPCE (iires szimbolumok), illetve TIP4P (teli szimbolumok) vizmodellt tartalmazo rendszert
jeloli [3]. A narancssarga szimbolumok a Vega és mtsai. altal fejlesztett Madrid erdGtérrel és
TIP4P vizmodellel késziilt szimulaciok [4].

Az ioninverzi6é mindenesetre altaldban olyan erds, hogy a Ca?* stabilan bekotsdik
a toltott csoporthoz, a negativ porus effektive pozitivva és anionszelektivvé valik.
Ez a kovetkez6 videoban jol lathato: https://youtu.be/kmkz51Q4J0U Ez azt jelzi,
hogy hiaba elfogadhato

3. 10. oldal 2. bekezdés: Sose értem, hogy a kidlium miért marad ki a fontos
ionok felsorolasabol. A talan legfontosabb ioncsatorna a natrium /kalium

pumpa, ahol mindkét ion részt vesz a csatorna altal medialt atvitelben.

Ko6szonom az észrevételt, a kilium ion valéban kimaradt a felsorolasbol, pedig két-

ségteleniil nagy a jelentdsége.

4. 11. oldal 1.2(a) abra diszkusszidja: A 103kTV/m? teljesitmény nem eliras?

Ko6szonom az észrevételt, valoban eliras tortént. A rendszer becsiilt teljesitménye

105W/m?

5. 21-22. oldal: A 2.4-es és a 2.5-0s egyenletekbdl nem hianyzik az abszo-
latérték jelolés? A korabbi definiciok alapjan nekem ez gyaniis, de nem
tudtam teljes egészében visszafejteni az egyenleteket és a feltételezése-
ket.


https://youtu.be/kmkz51Q4J0U

Ko6szonom az észrevételt, a 2.4 egyenletbdl valoban hidnyzik az abszolutérték jelolés,
mivel ebben az esetben pozitiv és negativ elGjeli fesziiltségeket alkalmazunk. A
2.5 egyenletbél azonban nem hidnyzik, mivel tranzisztoroknal csak modulaljuk a

fesziiltséget.

Veszprém, 2024. januar 23. Sarkadi Zsofia Judit
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