Valasz Dr. Jedlovszky Pal biralatara

El6szor is nagyon koszondm birdlom gondos munkajat és kimeritd birdlatat.

A formai hibdkra vonatkoz6 kritikai megjegyzéseket koszonom, azokkal egyetértek. Foleg a

roviditésjegyz€k hidnyat szdnom-banom. A labjegyzetek atlogasat a kovetkezd oldalra viszont a LaTeX

vezérelte, nem szo6ltam bele, nem is vagyok benne biztos, hogy tipografiailag hibas igy.

Biralom dicsérd jellegti atfogd elemzését 6rommel olvastam, mert ugy éreztem, hogy jol érzett ra

arra, ami a szandékom volt. Ilyen szandék volt példaul, hogy a dolgozatnak legyen egy logikai ive.

Kiilondsen oriiltem az Occam-szabaly megemlitésének. Ezt a szabalyt a kutatdi hozzaallas és

kiilonosen a modellalkotas szempontjabol olyan fontosnak tartom, hogy még egy cikkben is kifejtettem

a dolgot:

»In general, we can shed a light on our standpoint regarding modeling if we cite Occam'’s
razor that “admonishes us to choose from a set of otherwise equivalent models of a given
phenomenon the simplest one. In any given model, Occam’s razor helps us to ‘shave off’
those concepts, variables, or constructs that are not really needed to explain the
phenomenon. By doing that, developing the model will become much easier, and there is
less chance of introducing inconsistencies, ambiguities, and redundancies.” [1]
Paraphrasing this idea for the case of adjustable parameters, we can offer a less strong
statement: “In a model, we should minimize the number of adjustable parameters.” (J.
Chem. Phys. 134, 157102, 2011)

Az Occam-elv modellalkotasra vonatkoz6 parafrazisat tehat roviden gy lehet megfogalmazni, hogy

torekedjlink az illeszthetd paraméterek szamanak minimalizalésara.

Ezzel 6sszefliggésben oriilok, hogy egyetértiink az illeszthetd paraméterek hidnyanak eleganciajaban

az aktivitasi egylitthatd koncentraciofiiggésére vonatkoz6 modelliink esetében (4. fejezet).

A dipolaris merevgdmbi oldodszert tartalmazo fejezet valdoban kilog a dolgozatbol, utdélag magam is

ugy latom, hogy ki lehetett volna hagyni.

A biralo kérdéseire a kovetkezo valaszokat adom:

1.

Az 5.27 és 5.39 egyenletek kozott a kiilonbség az integralasi hatarokban van. A konvolucios

integralban x-tdl végtelenig integralunk, a masikban a cella bal oldali hataratol x-ig.

A CoSep®” ion (teljes nevén cobalt(I1) sepulchrate) egy klatrokelat komplex. Egy Co atom iil

egy ,.zarvany” kozepén és ez az egész egy trivalens iont képez kb. 8.9 A atmérével. Amig

[1] http://pespmcl.vub.ac.be/occamraz.html for “Occam’s razor” at the Principia Cybernetica Web



lehetett kapni a Sigma-Aldrich-t6l, ez az ion kiilondsen jol hasznalhato volt a toltésinverzid

vizsgélatara nanoporusokban.

3. A ,kotédési szelektivitas” kifejezés valoban korrektebb. Az ,,egyensulyi szelektivitas”
kifejezéssel az volt a szandékunk, hogy megkiilonboztessiik a ,,dinamikai szelektivitastol” (a

fluxusaranytol).

4. A ,knock-off” mechanizmus kapcsolatba hozhat6 az altalunk bevezetett, kiliresedési zonakra
alapozott mechanizmussal, ha azt a jelenséget hogy egy bejovo ion kirugdossa a szelektiv
szlir6ben 16 iont a szlir6bdl, nem ugy értelmezziik, hogy ezt a merevgdmbi taszitassal (tehat
frontalis titkozéssel), hanem a Coulomb-taszitassal teszi. Ha tehat a kiiiresedési zonaban
megjelennek a Ca** ionok nagyobb (> 1 mM) tombfazis-beli Ca** koncentracio, illetve a
nagyobb kémiai potencial hatasara, ezeknek a jelenléte a potencialvolgyet sekélyebbé teszi a

szlirbben tartozkodo Ca*" ionok szamara, igy azok hdmozgassal ki tudnak jutni a sz{ir6bol.

5. A COO csoportok sulyzokkal valdo modellezésére késziiltiink, de aztan valahogy elmaradt. Ha
josolnom kéne, azt mondanam, hogy ez kevés hatassal lenne a Na* vs. Ca®" szelektivitasra, mert
a rendelkezésre 4ll6 térfogat ezzel jelentdsen nem valtozna, és mint megmutattuk, a Na* vs. Ca*"
szelektivitasra vonatkozdan a szlird térfogata a domindns paraméter (A. Malasics ef al. Protein
structure and ionic selectivity in calcium channels: Selectivity filter size, not shape, matters.

Biochim. et Biophys. Acta — Biomembranes, 1788, 2471, 2009).

6. A szlir6ben a dielektromos egyiitthato azért kisebb a toémbfazisbelinél, mert nem tartalmazza az
explicit médon modellezett szabadsagi fokok (ionok, toltdtt csoportok) hatasat. Csak az implicit
szabadsagi fokok (vizmolekuldk illetve a fehérje nem-explicite figyelembe vett részei) jelennek
meg benne. Az ion koriil a csatorndban 1évo vizmolekulak illetve polaros csoportok
mozgékonysaga viszont kisebb, mint a tombfazisban, emiatt nehezebben arnyékolnak. Fellép
tovabba a dielektromos telités jelensége, ami szerint az erds lokalis elektromos tér orientédlja a
vizmolekulékat, igy azok kevésbé hatékonyan tudnak a vizburokban ugy elhelyezkedni, hogy
hatékonyan arnyékoljak az ionok toltését. Végiil, a sziik csatornaban eleve kevesebb
vizmolekula van. Mindezen okok miatt a dielektromos egyiitthat6 a csatorndban kisebb, mint a

tOmbfazisban.

7. A 6.24 abran a biralo altal emlitett két vonalat felcseréltem. A tény, hogy ezt a hibat a biralom

kiszarta, mikdzben én sok atnézés utan se vettem észre, jelzi a birdlé gondos munkajat.

[1] http://pespmcl.vub.ac.be/occamraz.html for “Occam’s razor” at the Principia Cybernetica Web



8. Egyetlen szimulaciot futtattam a Na® vs. K™ versenyre a Widom-rutin hasznalataval, mindenféle

meglepd eredmény nélkiil: a dominans tag, ami meghatarozza a szelektivitast, a merevgombi

(HS) tag (1d. dbra). Nem feszegettem tovabb a dolgot.
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9. Val6ban, magam is gy érzem, hogy ez egy lezart fejezet (ami abban is megnyilvanul, hogy mar

meglehetésen unom). Erdeklddésem az utobbi idében a transzportfolyamatok kézvetlen

crer

szimulaciordl van szo, tehat szerves folytatasat képezi. Kifejlesztettiik példaul a vitathato nevi

Lokalis Egyensulyi Monte Carlo médszert, aminek a Nernst-Planck egyenlethez (J. Chem.

Theory Comp., 8, 824, 2012) vagy egy direkt dinamikai szimulacidhoz, pl. a Dinamikus Monte
Carlohoz (J. Chem. Phys., 137, 054109, 2012) val6 csatolasaval az ionoknak a pérusokon

crer

Végezetiil még egyszer szeretném megkdszonni az épitd jelleglh megjegyzéseket, kérdéseket és a

gondos olvasast.

Veszprém, 2013.02.18.

Boda Dezs6

[1] http://pespmcl.vub.ac.be/occamraz.html for “Occam’s razor” at the Principia Cybernetica Web



