Biralat
Boda Dezs6 az MTA doktori ciméért beadott dolgozatardl

A dolgozat 215 szamozott oldalbol all. Az el8sz6 utani 1. fejezet a modellek ismertetése,
amely mind a kolcsonhatasok leirdsat, mind a tanulmanyozni kivant geometriai
elrendez6déseket ismerteti. A kovetkezd az energia szamitasaval, a 3. pedig az alkalmazhaté
szimuléaciés technikakkal foglalkozik. Mindharom fejezetre érvényes, hogy a jeldlt nemesak
irodalmi elézményeket ismertet, hanem 4&ltala levezetett vagy kidolgozott késébb
felhasznalandé elvi és mddszertani ismereteket is kozol. Ezért ezek a részek is tartalmaznak

eredményeket, amit az els6 hat tézispont mutat be.

A dolgozat a szerzé 50 publikécidjanak az Gsszefoglaldsa, ami rendkiviil tdménnyé
teszi a szoveget. A toménységet fokozza, hogy a megoldandé problémak szamos feltevést,
megokolast, gondolati analizist tartalmaznak. Kicsit terjengds is amiatt, hogy a problémak
megkozelitési fazisainak fejlodését és az egész kutatasi teriilet személyes kronoldgiajat is
mutatja. Szerintem, bar szdrazabb és szikarabb, de mindenképpen révidebb lett volna a
dolgozat, ha csak a végs6, legjobbnak tartott modellt, szamitast, levezetést kozli. A
fogalmazés ettdl eltekintve olvasmanyos, érdekessége, hogy személyes, egyéb szerzdkre
torténd hivatkozésokat, anekdotikus részleteket és megjegyzéseket is tartalmaz, ami egy
konferencia eldadas kevésbé formalis szovegét idézi. (Két példa a sok Kkoziil:
»Ellenstilyozand6 a Chung-csoport véleményiink szerint karos tevékenységét ...” vagy ,.erre

az egymas utan hanyt szavakbodl dsszetakolt angol kifejezésre...”.)

A kovetkezd 3 fejezet a szamitasi eredményeket ismerteti: tombfazisi elektrolitokra; az
elektromos kettdsrétegre; és az ioncsatornakra. E harom fejezet egyre nagyobb oldalszimra
kiterjedden koveti egymast, ami arra utalhat, hogy a végsé cél a biokémidban fontos
ioncsatornak vizsgalata. A korabbi fejezetek eredményei és mdodszertani megoldasai mintegy

elokészitik ezt a fejezetet.



Az elméleti alapvetése a dolgozatnak az elektrosztatika alkalmaziasa a kolcsonhatasi
viszonyok leirasdra, amit a statisztikus mechanika Monte Carlo moédszerével otvoz
szimulécios eljarassa. A koélcsonhatédsi modell a hetvenes években bevezetett in. Primitive
Model (PM) megkozelitést alkalmazza, azaz az ionok, falak merev entitisok, amelyek toltést
hordozhatnak és a kézeg folytonos dielekrikum. A dielektromos 4lladok viszont valtozatos
viszonyok kozott jelenhetnek meg a rendszer specidlis, tobb kozeget is magaban foglald
geometriai felépitésének megfelelden. A jelslt lathatéan nagy rutinnal mozog ezen a teriileten.
A Monte Carlo eljarasok is specidlisak abbol a szempontbol, hogy az egyszerii tdmbfazistol
eltérd, elsddlegesen a kisméretii ioncsatornaban elhelyezkedd ion kémiai potencialjat kivanja

szamitani, illetve egyensulyba hozni a kapcsoldédo tdmbfazisbeli értékkel.

Egy a molekularis részleteiben olyan finom jelenség, mint a kalcium, natrium vagy az itt nem
targyalt kdlium ion sejtmembranon torténd szelektiv fluxusinak a leirdsa — fontossaga miatt -
szamos elméleti, modellezési kisérletet eredményezett. Nyilvanvalé, hogy amikor
nyugvopontra jutnak az értelmezési kisérletek, a megel6z6 probalkozasok nagy része
kidob6dik. Mint olyan kutatd, aki jelenleg éppen a molekularis részletességgel is pontos
modellek fejlesztésével foglalkozik, kerestem a motivaciét a jelolt valasztiasaban a
megkozelités PM jellegét illetGen. Nyilvan, a szamitasi igény csokkentett volta mellett,
egyfajta ,,vegytiszta” valaszokat keres, ahogy ezt a 4. fejezet 3. bekezdésében mondja: a
koncentracié és Osszetételfliggés valamint a geometria egyszerisitett volta altal nyerhetd

trendek €s viselkedések megértése.

Jo lett volna a disszertacio elején egy roviditések, jeldlések jegyzéke, mivel az olvasdé nem
képes egy menetben elolvasni a dolgozatot, igy idénként vissza kell keresni az emlékezetbdl

kiesett szimbolumokat.

Tovabbi észrevételem, hogy a publikaciokban kozolt abrakra nem szerencsés hivatkozni egy
ilyen részletesen megirt dolgozat esetén. A birdlonak nem feladata, hogy az sszes, jelen

esetben mintegy 50 publikacié mindegyikét megszerezze, €s elolvassa.(35. oldal)

A 2. tézispontban a jel6lt azt javasolja, hogy elegansabb az illesztett ionsugarak helyett
koncentraciofiiggd dielektromos allandét alkalmazni elektrolitok aktivitasi koefficiensének
becslésére. A kisérletek a koncentraciofiiggd dielektromos allandora, ahogy a szerzd is utal ra,

nagyon nehezen végrehajthatoak és bizonytalansagokkal terheltek. A kation sugarakhoz



hozzaszamolt hidratburok azonban nem olyan erdltetett, mint ahogy a jelslt allitja. Ionok
vizzel alkotott komplexei széles skdlan mozgo stabilitdssal rendelkeznek. A kérdés az, hogy
az alapvetden toltés-toltés kolesonhatdssal kapcsolodd alkali- alkalifold-fémeknél, hogy
aranylik egymashoz az 6ndiffizié idéskaldja és a hidratburok fennmaradésénak ideje. Kisebb
ionok esetében van kisérleti evidenciaja is ennek, pl. a Walden-szabélyban, tehat ezek az
elméletek nem feltétleniil irredlisak. Ami a granuldlt szimulacidkat illeti kifinomult
modellekkel ezek‘ az eredmények bizonyosan reprodukalhatéak, csak a TIP3P-nél sokkal
jobb, polarizalhaté vizmodell és polarizalhaté ionpotencialok sziikségesek. Ekkor az
idéskalékra vonatkozd feltevések is eldonthetéek lehetnek.

A dolgozat meghatirozo eszkdze a fazisonként eltérd dielektromos allandé alkalmazésa.
Igazdbol, egészen Kkicsi fazisdarabokra szokatlan dolog egy makroszkopikus eredetii
tulajdonsagot illeszteni. Ez vizes oldatok esetében jobban elfogadhaté, mivel a kdzvetlen
szolvatburoktol tdvol a viz homogénnek tekinthets. Mit tudunk viszont a fehérje
térszerkezetérdl, amit a hidrogénhidak és egyéb kényszerek csak korlatozottan engednek
mozogni, a kiilénbdz6 oldallancok elhelyezkedésérdl és a jelenlevd viz szerepérél? Ezek az
6rias molekuldk raadasul lipid kettosrétegbe vannak beagyazva, ami rendkiviili
inhomogenitast jelent. Kérdésem, hogy az ioncsatorna koriili fehérje dielektromos

allanddjanak meghatarozasara el tud-e képzelni valamiféle kisérletet?

Az alapvetd kérdés a Boda Dezs6 éltal kovetett modellt illetden az, hogy merev gémbi
toltések bedgyazva a kiilonféle szemi-makroszkopikus dielektrikumokba mennyire tudjak
felilmulni azokat a molekuldris részletességili szamitogépes kisérleteket, amelyekbdl néhanyat
mar én is lattam az irodalomban az ioncsatornakra. Azt hiszem, hogy ennek a modellnek az
erénye, hogy szét tudja véalogatni a kiilonféle faktorokat, ezaltal tud kdvetkeztetni arra, hogy
egy bizonyos faktor (pl. méretvaltas) milyen hatast fog okozni. Masrészt, ahogy, meglepd
moédon, a makroszkopikus rendszerekre megalkotott hidrodinamika is mikodik a
mikroszkopikus tartoméanyban, vagy a hidraticiés szabadentalpidk is jol szamithatok a PM +
dielektrikum modellben a jelolt megkozelitése versenyképes lehet a joval dragabb, szemre
szofisztikéaltabbnak tiind moddszerekkel feltéve, hogy a meghatirozo kélcsonhatas a toltés-
toltés vonzas vagy taszitas. A dolognak szamomra egyetlen gyengéje, hogy az igy vizsgalhatd
ionvandorlasokra nincs perdonté kisérleti adat, ami viszonylag bizonytalanna teszi a

kovetkeztetéseket.



A hibaktdl és elirasoktdl hemzsegd dolgozatok esetén, elkeriilhetetlen, hogy a biralé rosszalld
észrevételeket tegyen, egy gondosan megszerkesztett dolgozat esetén azonban nem szoktam

elirdsokra vadészni, igy ezzel kapcsolatban csak dicsérni tudom a szerzét.

Oszintén bevallom, hogy béar elég sokszor biradltam mar akadémiai doktori vagy PhD
dolgozatokat, de nem taldlkoztam még olyan dolgozattal, amely ennyire célzottan és
részletesen jart volna korbe egy probléma teriiletet. Emiatt nem nagyon vannak elvarratlan
szalak, amelyekre ra lehetne kérdezni, vagy gondolati pontatlansigok, feliiletes vagy téves
megkozelitések. Ezért van az, hogy a biralonak nincs sok kérdése, felvetése. Az biztos, hogy
szamomra az egész PM+dielektrikum megkézelités kicsit archaikusnak tiint az olvasas eiején,
de a jelolt annyi innovécidt vitt ebbe a 70-es években virdgzd teriiletbe, hogy a dolgozat

mindsége mindenképpen jszerii és értékes.
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