Valasz Dr. Bako Imre biralatara

El6szor is nagyon koszondom birdlom gyors munkajat és észrevételeit.

A logikai ugrasok valdsziniileg elkeriilhetetlenek, legfeljebb masik szerzé egy masfajta logikai iv

mentén irta volna meg a dolgozatot, és igy mashol lettek volna a logikai ugrasok.

A konyv alakban valo megjelentetés j6 moka lenne, de attol félek, nem sok vevét vonzana, és igy

rafizetéses lizlet lenne a kiadonak.

Biralém megemliti Liszi Janos professzor nevét, mint aki ezt a munkat igymond ,,elkezdte”. Ha mar
neveket emlitiink, hadd ragadjam meg az alkalmat, hogy tovabbi harom tanitomesterem nevét
kozkincesé tegyem: Szegeden Papp Gyorgy, Veszprémben Szalai Istvan, mig kiilf61don Douglas

Henderson voltak nagy hatassal szakmai fejlédésemre.
Biraléom kérdéseire a kovetkezd valaszokat adom.

* Milyen esetekben okozhat problémat a viz implicit mddon valo figyelembe vétele?
Alapvetden minden olyan esetben, amikor a vizmolekuldkkal val6 kdzvetlen kdlesonhatés
figyelembe vétele sziikséges a jelenség reprodukalasa szempontjabol. Akkor okozhat pl.
problémat, ha az ioncsatornaba az ionokat bevonzo6 elektrosztatikus potencialvolgy nem
olyan mély, mint pl. a kalciumcsatorna esetében. Tipikus példa a kaliumcsatorna, ahol a
szelektiv szlirében 1évo kationok a polipeptid lanc poléaros karbonil oxigénjeivel 1épnek
kolcsonhatasba, ami gyengébb, mint a to1tott csoportokkal vald kolesonhatas. A K vs. Na*
szelektivitast ekkor a dehidratacids energiaveszteség €s a fehérjével valamint a sziirében
1év6 vizmolekuldkkal valo kdlesonhatasi energia kozotti érzékeny egyensuly szabalyozza.
Vilagos, hogy ebben az esetben finomabb felbontast modellel kell dolgozni, és az altalunk

hasznalt redukalt modellek bevallottan nem elégségesek.

* A 60-80 relativ dielektromos allandot a csatornaban biralom, ha jol értem, sokallja, mivel a
szlik térfogat és mas perturbald tényezok megzavarjak a viz hidrogénhidas szerkezetét.
Masik birdlom keveselli, én a magam részérdl egy modellparaméternek tartom, aminek a
hatésat a konkrét eredmények alapjan vizsgalhatjuk. Szamitasaim mindamellett azt
mutattak, hogy 40-es érték alatt a szimulaciok nehezen konvergaltak, mivel a sziirében 1évo

ionok hajlamosak voltak a befagyasra.

* A Coulomb-kolcsénhatasok kis hdmérsékleten relative erdsddnek a hdmozgashoz képest,

tehat ki kellett volna hangsulyozni, hogy a U/kT arany lesz nagyobb.



*  Magunk is értetleniil allunk az el6tt, hogy a nagy kationokra (K*, Cs") az II+IW modell ilyen
rosszul miikodik. Magyarazatot nem talaltunk, jomagam arra gondolok, hogy az II és az IW
tagban megjelend hibak egymads hatasat erdsitik ebben az esetben. A nagyobb ion
hidrogénhidas szerkezetre gyakorolt hatasa bizonyara szerepet jatszik, de ez egyértelmiien

tal van a modell hatarain.

e ANa"és a Ca* rendszerek kozott a 1ényeges szerkezeti kiilonbség az, hogy a Ca*” ionhoz
ketté CI ion jarul, ami valtozatosabb ion-korreldciokra ad lehetdséget. Ha egy CI ion pl.
mar a Ca*" ion kdzelében tartozkodik, egy masik mar kisebb valoszinliséggel megy a
kozelébe. Az sem mindegy, hogy milyen iranybdl kozelit. Ezeknek a konfiguracioknak a
feltérképezéséhez a szimulacio az ideélis eszkdz; nem csoda, hogy az atlagtér (mean field)

elméletek rossz eredményeket adnak 2:1 elektrolitokra.

* Ugyanerre az okra vezethetd vissza az, hogy az atlagtér elméletek nem mukodnek a
kettdsréteg PZC potencialjara (az elektrodpotencial zérus elektrodtoltés mellett) 2:1
elektrolitok esetén. Fontos megjegyezni, hogy az ion-korrelacidkat figyelembe vevo
statisztikus mechanikai elméletek (Gillespie stirliségfunkcional elmélete, vagy diCaprio

térelméleti megkdzelitése) viszont jol miikodnek.

* A mddszer (gondolom a CSC mechanizmusra gondol a biralo) korlatai ott vannak, ahol mar
nem az ionok és a toltott csoportok kozotti elektrosztatikus vonzasnak €s a merevgdmbi
taszitdsnak a versengése hatarozza meg a szelektivitast. A fent emlitett kaliumcsatorna mar
egyértelmiien tul van ezen a hataron. Az is egy egyértelmii hatar, hogy — egyensulyi
szimulaciokrol 1évén sz6 — csak az egyensulytdl nem tal tavol lehet beldle a transzportra
kovetkeztetéseket levonni. Emiatt is fordult érdeklédésiink mostanaban a nem-egyensulyi

rendszerek szimuldcios vizsgalatanak iranyaba.

Végezetiil még egyszer szeretném megkdszonni a biralatot és a kérdéseket.

Veszprém, 2013.02.18.
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