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BIRALAT
Szalai Istvan

»Fluidumok fazisegyensulyi és szerkezeti tulajdonsagainak statisztikus
mechanikai vizsgalata”

cim( akadémiai doktori értekezésérdl

A fluidumok fazisatmeneteit csak a megféledrmodinamikai tulajdonsdgok pontos leirasavaiedrt
juk meg. Bar az alapuétlméleti modszerek (perturbativ eljarasok, integgyenletek, ill. a klasz-
szikus diriiség funkcional technika kulonféle valtozatai) kg#asa a mult szazad masodik felében
megtdrtént, azok pontossaganak javitasa ill. komesetekre valé alkalmazasa tovabbi komoby er
feszitéseket igényelt. Ebben a munkdban jatsZetitfs szerepet a Jeldlt, aki kutatdmunkaja soran a
terulet tobb vezét személyiségével dolgozott egydtt, pl. Douglas Hesadnnal (a témakor nagy
Oregje, aki hirnevét - tdbbek k6zott - a folyadékakturbacios elméletének John Barkerrel vald ki-
fejlesztésével, a keménygomb folyadék szerkezetdmatkozd eredményeivel, valamint a Yukawa
folyadékra vonatkoz6 MSA megoldas kidolgozasavaparta meg), ill. Siegfried Dietrichhel (az
MPI Metals Research igazgat6ja). A Szalai Istvéal dlizsgélt témakdrok 6t csoportra bonthatok:
Dipolaris fluidumok leirasa, magneses folyadékoksgalata, folyadékkristalyok fazisegyensulyai-
nak targyalasa, Monte Carlo mddszerek fejlesztikediaazasa fazisdtmenetekre, valamint elektroli-
tok nano-pérusokban valé viselkedésének leiradanth témakorok a folyadékok statisztikus fizika-
janak izgalmas, ma is aktiv tertletét képezik,dglelolt sokakat érdeklintenziven kutatott témak-
kal foglalkozik.

A disszertacio 185 szamozott oldalt és nagyszalsriraciot tartalmaz; gondos és szép munka. A
szOvegben csak elvétve talalhato elirds, mely&jdiseljuttattam a jeldlthoz.

Az elss fejezet roviden, de kozértlden tekinti at a disszertacié megértéséhez szikstgesz-
tikus fizikai alapokat és a vizsgélatok soran atkatott elméleti modszereket. Szerencsésebb lett
volna tébb helyen az angol mozaikszavak helyettymagividitések megalkotasa és alkalmazasa.

A masodik fejezet a dipoléaris folyadékok tulajdayeié tanulmanyozza. B$zor a Jeldlt egy a
Mean Spherical kdzelitésen alapulé modszer segiség dipolaris Yukawa folyadék tulajdonséagait
targyalja, majd megmutatja, hogy a Kalikmanov atigblaris merevgémb esetre kidolgozott Ruelle-
tipusu perturbacios elmélet hibas, és javitott lEtaédolgoz ki ra, mely a ritka rendszer limitheg
zakt. A pont-dipdlussal rendelk&z_ennard-Jones rendszer (Stockmayer fluidum) léfeasijfajta
perturbacios eljarast dolgoz ki, amely a dipol&ipy-gdmb és a Weeks-Chandler-Andersen tipusu
vonzo perturbacié kombinaciéjan alapul. Ezek alapfzalai Istvan Uj, a korabbiaknal pontosabb al-
lapotegyenletet szarmaztat a nagsiisédi Stockmayer gazokra.

A harmadik fejezet a magneses folyadékok vizsgéhtdglalkozik. A ferrofluidumok méagnes-
ségének MSA elmélete kidolgozasa utan, a Jelolthatdgozza a ferrokolloidok, a két- és kvazi-
kétdimenzids ferrofluidumok magneses tulajdonsagalamint a bidiszperz Stockmayer fluidum fa-
zisdiagramjat, ill. elméletet dolgoz ki a két falZé szoritott dipolaris folyadékok viselkedésérek |
irdséara.

A negyedik fejezetben a Jeldlt az Onsager és Pdémserelméletek keretében ill. azok kiterjesz-
téseiben a folyadékkristaly fazisok kozti atmenetekzsgélja valtozatos molekula geometria mel-



lett. Az itt bemutatott munka soran a korong alakotencialvolggyel kortlvett ellipszis, a linesari
merevgdmb lancok, és a derékszpgtenciallal kortlvett konvex testek keriltek téathsra.

Az 6todik fejezet az elméleti eredmények szamitégegiledrzésére a Jeldlt és munkatarsai al-
tal ki- ill. tovabbfejlesztett Taylor-sorfejtésetapuld Monte Carlo metodoldgiat és annak diles-
sét mutatja be NpT, NpTE, NVT és nagykanonikus sagakra.

A hatodik fejezetben egyensulyi és nem-egyensubfekuléris dinamikai médszerekkel megha-
tarozza a henger alakl pérusokba zart elektroiokdiffizios egyttthatdjat, valamint egyen- és
valtéaramu vezetését. Végul SPC/E vizben mozgéisitik esetében vizsgélta a részecskék diffa-
ziojat, az oldat fajlagos vezetését, ill. a péruagkllems folyadék szerkezetet. Megmutatta tovab-
béa, hogy polarizalhat6 fal mellett a dipolusok aysdengelyével parhuzamosan reridigek.

Szalai Istvandbb eredményeit 6t tézispontban és szamos alpoffigdaita 6sszeEzek mindegyi-
két elfogadom a jeldlt sajat, (j tudomanyos eredméreként. Szerencsésebb lett volna talan az al-
pontok szamanak csokkentése.

A Jelolt a disszertacidban ismertetett eredmémaaly szamu (45) tudomanyos publikacidban k6zol-
te, melyek rangos nemzetkozi folydiratokban jelenteeg (2 J. Phys. Chem., 5 J. Chem. Phys., 5
Phys. Rev. E, 15 Molec. Phys., ...). Munkaira tobmtr860 flggetlen hivatkozas érkezett, ami azok
elismertségét bizonyitja.

A kovetked kérdésekre kérem a Jelolt valaszat:

(1) A disszertacio jeletis részében kdzponti szerepet jatszanak a Meani&gHeaizelitésen (MSA)
alapulé elméletek. Milyen valtozas varhaté az ermsyekben, ha MSA helyett a Percus-Yevick
vagy a Hypernetted Chain kozelitést alkalmazna?

(2) Fejtse ki részletesebben, hol kdvetett el hikdltkmanov a dielektromos permittivitasra vonat-
kozo levezetés soran!

(3) A molekulak geometriajanak figyelembe vételgreegyik hatékony eljaras a Rosenberg-féle an.
Fundamental Measure Theory. Varhat6-e, hogy ezeslagaon az elliptikus geometriaju folyadék-
kristaly molekuldk pontosabb leirasa adhat6 megt anni a disszertaciéban szerepel? Ha igen, mi a
disszertacidban ismertetett modszer-valasztas gwdija?

(4) A nano-pdrusbeli elektrolit oldatok targyalasalSPC/E potencialt haszndl a viz leirasara. Ho-
gyan valtoznanak az eredmények mas viz potenaéd s

(5) Tervezi-e a tanulmanyozott fazisatmenet&kiiggd vizsgalatat, pl. a klasszikus dinamikiisis
ség funkcional technika keretében?

A kérdésekre adott valaszoktdl figgetlenil megditep, hogy Szalai Istvan munkédssaga eredeti,
nemzetkdzileg is elismert eredményekkel gazdagitmtkomplex folyadékok statisztikus fizikai le-
irasat. Ezek alapjan a védédikiéseét, és az MTA doktora cim odaitélését feltéteaslom.
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