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c. MTA doktori értekezésérol

A korilottiink levo €16 és ¢élettelen vilag legfontosabb anyagai kozott kitiintetett
szerepet toltenek be a folyadékok. Tulajdonsagaik megértése a fizika fontos, de
nehéz feladata: nehéz, mert bar a statisztikus mechanika elvei teljesen vildgosak,
semmilyen leegyszerlsitd koriilmény nem konnyiti meg a sziikséges szamitdsok
elvégzését. A huszadik szazad utols6 harmadara sziiletett meg az az analitikus
matematikai eszkoztar, amely mégis lehetdvé teszi fontos tulajdonsagok elméleti
meghatdrozasat a folyadékot alkot6 atomok ¢és molekuldk kolcsonhatisaibdl
kiindulva. Ez az eszkoztar kozelité egyenletekbdl, azok megoldasainak egyre
tobb esetet lefedve novekvd készletébdl, és a megoldhato egyenleteken tallépd
perturbacidészamitasbol all, ¢és gyarapszik szdmos kutatocsoport kitarto,
célratord, sok képzelderot €s tiirelmet igénylé munkajanak koszonhetéen. Mivel
maguk a molekularis kolcsonhatdsok is csak kozelitéen ismertek, az
elérehaladasban ¢életbevagd fontossdga volt annak, hogy ugyanekkorra valt
redlissd ugyanezeknek az eredményeknek numerikus szimuldcidval valod
kiértékelése, amely a fizika 6ndlld agaként 1épett be kisérlet és elmélet kozé. Az
azonos kolcsonhatasokbdl kiinduld analitikus egyenletek ¢és numerikus
szimulacidk egymadst ellenérzé volta oridsi lendiiletet adott a folyadékok
statisztikus mechanikdjanak. Ezen a teriileten végzett intenziv, kiterjedt és
kiemelkedden eredményes kutatdmunkat mutat be Szalai Istvan értekezése.

A bemutatott munka kiilonb6z0 rendszerekre: dipolaris molekularis
fluidumokra, méagneses kolloid-oldatokra, folyadékkristalyokra, nanoporusokba
zart elektrolitoldatokra vonatkozo eredményeket ismertet. Ezeket a felhasznalt
eszkoztar — egyszertisitett kolcsonhatasok feltételezése, parhuzamosan végzett,
majd az eredményekben Osszehasonlitott analitikus €s numerikus szamitasok —
hasonloésdga koti Ossze, de nyilvanvald, hogy nem csak példak gépies
kidolgozasardl van sz6, hanem a konkrét rendszerhez vald igazitdas komoly
szellemi erdfeszitést igényel, pl. annak mérlegelését, hogy az adott esetben mi a
legkisebb, perturbacioként kezelhetd jaruléka a kdlcsonhatasnak.



Az eredményekr6l maximalisan pozitiv a véleményem, az elvégzett
munkat magas szinvonalinak és az MTA doktori kovetelményeket
messzemenden kielégitonek tartom. Ezért csak roviden jegyzem meg azt, amivel
elégedetlen vagyok: ez maga az értekezés, amelyben a Jelolt mindent be akar
mutatni, és ezt az olvasast nagyon megnehezitd mddon, a munka belsd
Osszefliggéseit kevéssé megmutato, ,,egy Cikk — egy alfejezet” beosztasban hajtja
végre. Ezzel nem azt akarom mondani, hogy érdemes lett volna egy
konyvirdsnyi szellemi energiat szentelni az anyag didaktikusabb, tomorebb,
olvasmanyosabb megirasanak, inkdbb azt hiszem, hogy egy ekkora volumenii
munkdnal szerencsésebb lett volna a doktori szabalyzat altal tdmogatott ,,rovid
értekezeés” (Iényegében a kibdvitett tézisek €s csatolt valogatott publikaciok)
lehetdségét valasztani.

Kérdéseimet €s megjegyzéseimet az egyes fejezetekhez kapcsolva sorolom fel.
2. Dipolaris molekularis fluidumok

e A 32. oldalon emliti, hogy az elektromos térerdsség novelésével divergal
a kémiai potencial, de ez az allapotegyenletbdl kiesik. Nem éppen ez a
divergald kémiai potencial jelenik-e meg a 2.9/a abran bemutatott
izomerizacios egyensuly novekvo térfliggésében?

e A 2.11 abran kellene-e latni a szovegben emlitett, a (2.100) formulaban
megjelend y=1 koriili szingularitast?

e A 2.13 abran éppen a nagy dipolmomentumokndl a GPS elmélet latszik
jobbnak, ellentétben a szoveggel.

3. Magneses folyadékok

e Az orientacidés eloszlas inhomogén esetben helyfiiggd, valahogy ezt
fejezik ki a (3.92) egyenletek — kérem, magyarazza meg, hogy lehet
eljutni ezekhez az egyenletekhez.

e Az is szigoruan kétdimenzidos eset lenne, ha a magneses momentum
vektora szigortian merdleges lenne a folyadék sikjara, csak fel és le irany
kozott valaszthatna (az Ising-modellhez hasonloan). Létezik ilyen
ferrofluidum?



5. Szimulacios modszerek

e Van-e valami altalanos szempont, hogy kevesebb pontban végzett
hosszabb szimulacios futdsokbol tobbfele fluktudciés mennyiséget
szamolni, ez milyen esetben eldnydsebb, mint tobb pontban révidebb
futasokkal egyszeriibb mennyiségeket?

e Az 5.2 tiblazatban 6t, s6t hét jegyre megadott illesztett paraméterek is
megjelennek. Valdsagos ez a pontossag? Mekkora a hibaja egy ilyen
illesztésnek? Ugyanez vonatkozik a kovetkezd fejezet 6.3 tdblazatara is.

e Ha a szimuléciot redlis rendszerekkel hasonlitja Gssze, mennyire lehet
fontos hibaforras, hogy a molekulak kozotti kolcsonhatas valdjaban nem
bonthat6 fel teljesen parerdkre? Mekkora korrekcidt jelenthetnek pl. a
haromtest-erék?

6. Elektrolitoldatok nanoporusokban

e A nem-egyensulyi molekuldris dinamika leirdsaban folosleges kitérdnek
latszik a korreladcidos fliggvényekre ¢épiilé diszkusszio: itt  két
szembearamlo ,,szintdltés” stacionarius aramlasanak direkt szamitasa
torténik.

e Porusokban a fal nem csak hatarfeltételt jelent, hanem fizikai
tulajdonsagai is vannak: tapadas, sturlodas, titk6zés. Mit tartalmaz ezekbdl
a bemutatott elmélet?

A kérdésekre adott valaszoktol fliggetleniil a bemutatott munkat jonak és
kivételesen nagy volumeniinek tartom. A bemutatott 56 cikknek, amelyek
koziil 46 kapcsolddik kdzvetleniil a tézispontokhoz, jelentds része a té makor
vezetd folyoirataiban jelent meg, egy résziik a téma meghatarozo kutatdinak
tarsszerzéségével késziilt. Mindennek alapjan javaslom a dolgozat nyilvanos
vitara bocsatasat és az MTA Doktora cim megadasat.
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