Biralat
“lonok és dielektrikumok ionhomogén rendszereinek
Monte Carlo szimulacios”
Boda Dezso
MTA Doktori dolgozat.

A dolgozat 197 oldalt, 316 hivatkozast tartalmaz. A dolgozat kiilalakja,
szerkesztése €s az abrak mindsége jo, helyesirasi hibat alig talalni benne. A dolgozat 50
igen magas impakt faktorti lapban megjelent publikaciora épiil. A dolgozat kénnyen
olvashatd, azonban az 6riasi anyagmennyiségre valo tekintettel néhol igen nagy logikai
ugrasok talalhatok benne. En javasolnam a jeloltnek, hogy a dolgozatot alkoté két 5
téma koziil akarmelyiket konyv alakban jelentesse meg részletesebb kifejtéssel.

A dolgozat a Veszprémi Egyetem Fizikai tanszékén folyé6 munka folyamataba
illik bele, ahol elméleti modszerekkel tanulmanyozzdk az atomos és molekularis
folyadékok termodinamikai, szerkezeti tulajdonsagait. A dolgozatban ezen Liszi Janos
professzor altal elkezdett munka kiterjesztése olvashaté inhomogén rendszerekre. A
dolgozatot olvasva azonnal szembetiind, hogy a jelolt milyen otthonosan mozog a Monte
Carlo szimulaci6 alkalmazasaiban (médszerfejlesztéstdl az alkalmazasig). A dolgozatban
az oldodszer a viz minden esetben implicit médon van figyelembe véve. Milyen esetekben
okozhat ez nagy problémat? Hogyan értelmezhetjiik a 60-80 relativ dielektromos allandot
olyan esetekben ahol a rendelkezésre allo térfogat, perturbald tényezdk biztosan
megzavarjak a viz 3D hidrogénkdtéses szerkezetét?

A dolgozat els6 ¢s masodik fejezetében megtudhatjuk, hogy a klasszikus
elektrodinamika milyen 0j lehetdségeket nyujthat azok szamara akik ért6 kézzel nytlnak
hozza. Megmutatja, milyen mdédon elehet az indukalt toltést illetve hatasat figyelembe
venni kiillonbozo hatarfeltételek esetén. A harmadik fejezetben a dolgozatban alkalmazott
szimulacios technikakrol, mintavételezési modszerekrdl kaphatunk részletes képet.
Milyen mddon gyengiilnek a Coulomb kolcsonhatdsok alacsony hdmérsékleten (41.
oldal)? A negyedik fejezetben tombfazisu elektrolitok kémiai potencialjanak szamitasat
targyalja a szerz6. Eredményei azt mutatjak hogy az un. II+IV elmélet alkalmazasaval

igen jo egyezést érhetiink el a kisérlettel Li ill. NaCl, illetve kétértékii ionok esetén.



Tudna a jelolt valamiféle 1ényeges szerkezeti kiilonbséget mondani arra, hogy a K
¢s CsCl esetében miért Iényegesen nagyobb az eltérés a kisérlettl. ? Milyen Iényeges
kiilonbség lehet a Na és CaCl, rendszerek kozott szerkezeti szempontbdl, hiszen a Na® és
Ca’" ionok mérete igen hasonl$?

Az 6todik fejezetben az elektromos kettdsréteg tulajdonsagaival foglalkozik a
jelolt. Mi az oka, hogy a 2:1 elektrolitok(PZC) esetén az elméletek nem megfeleléen
mitkddnek?

A hatodik fejezetben az ioncsatorndk szelektivitasat vizsgalja a jelolt.
Véleményem szerint bévebben kifejtve ez is elég lett volna az MTA Doktori cimének
megszerzésének céljabol.

A fejezetben meggy6z6 modon mutatja be a jelolt, hogy milyen modon lehet
magyarazni az ioncsatornak Ca/Na szelektivitasat illetve Almers-McClesky kisérletet.
Mit gondol a jel6lt hol vannak a modszerének korlatai? Ebben a fejezetben a jelolt stilusa
kissé tal személyessé¢ valik

Osszefoglalva a dolgozat egésze és a jeldlt munkassaga messzemendleg kielégiti
az MTA doktori cim elnyerésével szemben tdmasztott kovetelményeket. Javaslom a

nyilvanos vita kitlizését, és sikeres védes esetén a cim odaitélését.
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