Valasz Dr. Baranyai Andras biralatara

El6szor is nagyon koszondm birdlom alapos és gyors munkajat.

A szOveg valdban nagyon tomény, ezért is igyekeztem személyes megjegyzésekkel feldobni. Az a

par ember, aki elolvassa, legaldbb szérakozzon egy kicsit.

Valdban lehetett volna rovidebbé tenni a dolgozatot, ha a végsé modellekre koncentralok és az
eldzményeket kihagyom. Ugy éreztem viszont, hogy az MTA-doktori valamiféleképpen arrél szol,
hogy a jelolt szdmot ad tudomanyos tevékenységérdl illetve tudomanyos gondolkoddsmodjardl. Ehhez

viszont hozzatartozik a modellalkot4s folyamatanak ¢és logik4janak bemutatasa.

Ez atvezet minket az dltalam alkalmazott ,,primitiv”’ avagy redukalt modellek hasznéalatdhoz, ahol a
rendszer kiilonbozd, kevésbé fontosnak itélt szabadsagi fokait implicit formaban, egy dielektromos
kontinuumként vessziik figyelembe. Motivacionk valoban az volt, hogy olyan, kevés paraméterrel
rendelkezé modelleket alkossunk meg, amelyek a vizsgalt jelenséget legalabb kvalitativ mddon
reprodukalni tudjak, majd a modellparaméterek valtoztatasaval valaszokat kapjunk olyan kérdésekre,

mint hogy milyen hatéssal vannak ezek a paraméterek a szelektivitasi és egyéb jelenségekre.

Az én olvasatomban a dielektromos egylitthato is csak egy ilyen illeszthetd modellparaméter,
aminek csak annyi koze van a makroszkopikus dielektromos allandéhoz, hogy ugyanazok a fizikai
torvények (elektrosztatika anyagban) allnak mogotte, de egyébként inkébb egy lokalis, a rendszer
polarizalhatdsagara az adott helyen jellemz6 paraméter. Valoban szokatlan dolog ez, ha a fejiinkben a
makroszkopikus dielektromos alland¢ jar. Az elektrosztatika azonban mikroszkopikus szinten is
érvényes, €s joggal feltételezhetd, hogy ha a rendszer egy résztérfogatat a kiils6 elektromos térre adott
polarizacios valasza alapjan helyettesitjiik egy kontinuummal, akkor ez a lokalis paraméter értelmes

fizikai jelentéssel bir.

Kozvetlen kisérletet a lokalis dielektromos egyiitthatok meghatarozasara éppen ezért nem tudok
elképzelni: ezek a paraméterek ugyanis a modell részei, igy leginkabb csak a fejiinkben 1éteznek.
Kozvetett kisérletet ugyanakkor el tudok képzelni, pontosan azt, amirdl a dolgozatban sz6 van:
meghatarozzuk, hogy ezen paraméterek mely értéke mellett egyeznek meg a modell alapjan szamolt
eredmények a kisérleti eredményekkel, pl. az ioncsatornan at folyd drammal. Az egyezés persze még
csak arrol arulkodik, hogy az alapfelvetéseink nem teljesen 1égbdl kapottak; a modell
egyszerusitéseinek megalapozottsdga atomi molekularis dinamikai (MD) szimulaciokkal valo

osszevetésekbol derithetd inkabb ki.



Az a kérdés, hogy a hidratalt ion koriili hidratburoknak az ionsugéarhoz valé hozzaszamolésa
megallja-e helyét, attol fligg, hogy milyen kontextusban beszéliink rola. Amikor az IW tagrél van szd,
tehat az ionnak a vizzel val6 kolesonhatasarol, a Pauling-sugarnal nagyobb sugar hasznélata megfeleld;
ez a Born-sugar, és a dolgozatban ezen tag szdmoldsara éppen ezt a sugarat hasznaltam. Kifogasom a
hidratélt ionsugér hasznalata ellen abban az esetben van, amikor az II tag szamitasarol beszéliink. Itt
ugyanis az ionok kozotti kdlcsonhatasoknak a tobblet kémiai potencidlhoz hozzdadott jarulékardl van
sz0; az abszolut értékben legnagyobb jarulékot marpedig a kation-anion parok altal adott energiak
adjak, amikor ezek az ionok kozel vannak egymdashoz. Az alapkérdés éppen az, hogy milyen kozel
mehetnek ezek egymashoz. Tobb, egymastol fliggetlen MD szimulécio is azt sugallja (igaz, altalaban
régi, nem-polarizalhatd erdterek alapjan), hogy a kation és az anion igenis megkozelitheti egymast a
Pauling-sugaraknak megfeleld kontakt-tavolsagra. Hogy mekkora valoszintiséggel teszik ezt, azaz
mekkora az ionpar fennmaraddsanak (és ezzel dsszefliggésben a hidratburok fennmaradasanak) ideje,
az valdban tovabbi vizsgalatokat igényel; jomagam csak annyit allitok, hogy egy mesterséges, hidratalt

merevgdmb-atmérd hasznalataval ezt a lehetdséget nem szabad kizarnunk.

Modellezési filozofiank 1ényege valdban az volna, hogy konnyt legyen szétvalogatni a jelenségre
dontd hatassal 1évo faktorokat éppen azéltal, hogy ezen faktorok szdma kicsi. Amennyiben a
tulegyszertsitett modell nem elégséges a vizsgalt jelenség kvalitativ magyarazatara, akkor ujabb

faktorokat kell figyelembe venni, és komplexebbé tenni a modellt.
A roviditések ¢€s jelolések jegyzéke valoban hianyzik, ezt sajnos elfelejtettem.

A publikacidkban kozolt dbrakra vald hivatkozas azoknak szol, akik esetleg jobban el akarnak
mélyedni az anyagban. Nem tagadhatom, ott bujkalt a fejemben a gondolat, hogy gy kellene megirni a
dolgozatot, hogy egy TDK- vagy PhD-hallgatonak a kezébe lehessen nyomni. Ez sajnos a birdloknak

extra munkat eredményezett.

Végezetiil még egyszer szeretném megkdszonni a Iényeglatdé hozzéaszolasokat. Jovobeli kutatasi
iranyaim minden bizonnyal nagyobb mértékben fognak tdmaszkodni atomi szinti modellekre, amikre

alapozva a redukalt modellek is biztosabb labakon fognak allni.
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