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Boda Dezs6 MTA doktori értekezésérol

Boda Dezs6 ,,Jonok és dielektrikumok inhomogén rendszereinek Monte Carlo
szimuldcids vizsgdlata” cimii MTA doktori értekezése olvasdsdhoz nagy vdrakozdssal
fogtam hozza, hiszen régéta figyelemmel kisérem a jeldlt kutatdcsoportjdban folyo
szinvonalas és eredményes kutatomunkdt. Eloljaroban le kell szégeznem, hogy e
vdrakozasaim nem bizonyultak alaptalannak.

A disszertdci6 mogott 4116 publikacios tevékenysék igen tiszteletet parancsolo: a
dolgozat 58 (!), rangos nemzetkozi folydiratokban megjelent cikken alapul. E nagyszamu
publikicié egy majdnem két évtizedes kutatdmunka gylimolcse — ezt mutatja az a tény is,
hogy e doktori értekezés elsd tervezetérdl majdnem napra pontosan tiz évvel ezeldtt irtam
birdlatot.

Maga a dolgozat 161 oldal terjedelmi, és hat 6 fejezetre tagolodik. Ezt egésziti ki
egy rovid, személyes hangvételti el0szo, tizenegy, a dolgozatban emlitett, de nem
részletezett elmélet, sejtés, levezetés illetve modell részletes leirdsat tartalmazo fiiggelék,
valamint az irodalomjegyzék. A dolgozat Osszterjedelme igy meghaladja a 200 oldalt. A
dolgozat szép kiallitasu, gondosan szerkesztett, igényes munka, mely minimalis szdmu
eliitést, hibat tartalmaz. Megfogalmazdsa preciz, pontos (legnagyobb igyekezetem
ellenére sem tudtam a szerzOt fogalmak pontatlan vagy hibds haszndlatdn rajtakapni),
mégis gordiilékeny, érthetd és jol olvashatd. A szerzd idonként személyes hangvételli
stilusa j6l ellenpontozza a tOomény, nehéz tudomdnyos mondanivalot, kellemes
olvasmannya téve ezdltal magét a dolgozatot. Az dbrak szépek és informativak, nagyon
jol segitik a dolgozat mondanivaldjanak megértését. Nagyon j6 otletnek taldlom a kettds
irodalomjegyzék hasznalatat: a disszertacid alapjat képezd sajat publikaciok nem csak
elvdlnak a tobbi hivatkozdastol, de teljesen mas séma szerint is hivatkozza ezeket a szerzo.
Zavardnak taldltam viszont a nem sajat publikaciok hivatkozdsi gyakorlatdban azt, hogy e
publikicidkat ugyan szammal hivatkozza a szerzd, a szdmozds azonban nem az altaldnos
gyakorlatnak megfelelden, azaz a dolgozatban val6 eldéfordulds sorrendjében torténik,
hanem az els6 szerz6 neve szerint ABC sorrendben. fgy 4ll elé példaul az a helyzet, hogy

a dolgozat legelsd hivatkozésa, rogton a 3. oldalon, a 113-as szamad.



A birdlotdl elvart, hogy a dolgozat kiilsdségeit illetden a dicséré megjegyzések mellett
kritikdval illesse a hibdkat is. Ezen a ponton nehéz dolgom volt, kemény munkdval az

alabbi kritikai megjegyzéseket tudom a dolgozat formai értékeléséhez flizni.

- A dolgozat — az ilyen dolgozatokhoz hasonléan — igen sok roviditést tartalmaz, melyek
tobbsége a témadval foglalkoz6 szakemberek szdméra evidens, mdsoknak nem annyira. A
szerz6 ugyan gondosan megadja minden roviditésnek a jelentését ott, ahol az adott
roviditést eldszor hasznélja, egy ilyen terjedelmii dolgozatndl azonban gy is nehéz a sok
betlisz6t kovetni, illetve magyardzatukat folyamatosan keresgélni. Egy roviditésjegyzék
ebben a tekintetben igen j6 szolgdlatot tehetett volna.

- Az 4brdk feliratai idonként hidnyosak, nem deriil ki, hogy melyik gérbe mit jelent. Ez az
informacié a szovegben dltaldban megtaldlhatd, de jobb lett volna mindezt az &dbra
cimében vagy jelmagyardzatdban is feltiintetni. (Példdk: a 6.12. dbrdn (129. old.) a X
szimbolumok jelentése nincs megadva — a szovegbdl itt is kideriil, hogy ezek a kisérleti
adatok. Hasonl6képpen csak a szovegbdl derithetd ki, hogy a 6.5.b dbran (120. oldal) mit
jelentenek az iires ill. teli szimbdlumok.)

- A labjegyzetek idonként nem férnek el a megfeleld lap aljan, atlognak a kovetkezd
oldalra. Egy 0sszességében ennyire igényes dolgozatndl érdemes lett volna erre is
figyelni.

- A 80. oldal aljan CGS elmélet szerepel GCS elmélet helyett.

- Az 5.15. dbra (90. oldal) jelmagyardzata hibds, a fekete szimb6lumok és vonal a nagy
divalens (és nem monovalens) kationokra kapott eredményeket jeloli.

- A 113. oldalon az ’és’ sz6 helyett ’and’ szerepel: ,,Nobel dijat hozé eredmény Erwin

Neher and Bert Sakmann szamara”.

A disszerticié felépitése némiképp szokatlan, de mindenképpen elegians és
logikus. A szerz6 ellendllt a csdbitdsnak, hogy nagyszdmu publikici6jabol rovid
kivonatokat készitve és ezeket egymds utdn filizve irja meg dolgozatit. Ehelyett a tobb
munkdval jaré utat vdlasztotta, a sok publikdcidban elrejtett eredmények részleteit
teljesen Ujra rendszerezte ugy, hogy a dolgozat egésze egyetlen logikai ivet kdvessen.

Vélhetdleg farasztd munka lehetett, az eredmény azonban megérte a faradsagot.



A munka soran hasznalt modellrendszereket, dielektromos hatarfeliiletek
elrendezéseit az elsd fejezet foglalja Ossze tankdnyvi igényességgel. Miutdn a dolgozat
késObbi részeiben haszndlt modellrendszereket itt mutatja be a szerzo, e fejezet egyes
abréi (pl. 1.1, 1.3) késobb is alapvetd fontossdguak lesznek, a késobbi fejezetekben is
stirin  hivatkozzdk Oket. A madasodik fejezet az energidnak, mint a szimuldcidk
kulcsmennyiségének a szdmitasat mutatja be az elso fejezetben leirt modellrendszereken.
Noha e két fejezet £0 célja a késobb ismertetett kutatdsok alapjainak lefektetése, mar ezek
a fejezetek is tartalmaznak — moddszerfejlesztési jellegi — sajat eredményeket. Ilyen
példaul az éaltaldnos geometridju dielektromos hatérfeliileteken indukalddott toltések
numerikus szdmitdsara alkalmas ICC (Induced Charge Computation) mddszer, melynek
tovdbbi altaldnositdsa az Al fiiggelékben, alkalmazdsa két dielektromos hatarfeliiletet
tartalmazé rendszerre pedig az 5. fejezetben taldlhatd, vagy a 2. fejezetben ismertetett,
késobb a 6. fejezetben szintén hasznélt mddszer éles dielektromos hatérfeliileten athaladé
ion energidjanak szamitasara.

A harmadik fejezet még mindig a késébbi munka moddszertani alapjainak
ismertetésével foglalkozik, itt az alkalmazott szimuldcids technikdkat foglalja Ossze a
szerz0. Ebben a fejezetben még nagyobb hangsilyt kapnak a sajat modszertani
fejlesztések, példaul az adott koncentracidhoz tartozé kémiai potencidl meghatdrozaséara
szolgdlé adaptiv nagykanonikus Monte Carlo (A-GCMC) mddszer. Igen hasznos és
tanulsdgos a tobblet kémiai potencidl komponenseinek szamitasardl szol6 rész — a kémiai
potencidl ilyen felbontdsaitval késdbb, az ioncsatorndkkal kapcsolatos munkdk sordn
szintén slrlin taldlkozunk majd.

A kiilonbozd vizsgalt rendszerekkel kapcsolatos eredményeket a negyedik, 6todik
és hatodik fejezet mutatja be részletesen. A negyedik fejezet azonban még mindig csak
elOkésziilet a késObbi munkdkhoz. A fejezet 0 célkitlizése megmutatni, hogy a
részecskék kozotti kolcsonhatdsok lefrdsdra a dolgozatban hasznalt egyszerli modellek
(implicit, azaz csak a dielektromos dllandén keresztiil megnyilvdnulé vizmodell, az ionok
toltott merevgombi  modellje) mennyire képes reprodukdlni az ionok kémiai
potencidljanak kisérleti viselkedését tombféazisu elektrolitokban. A modell sikere igazolja
e lefrds haszndlatit a késObbiekben vizsgdlt inhomogén elektrolit rendszerekben. A

fejezetben bemutatott eredmények igen elegansak, hiszen a kiilonbdz6 méretii és toltésii



sok esetében ugy tudja e modell meglepden jol reprodukdlni a kozepes aktivitdsi
egylitthatd kisérleti koncentraciofiiggését, hogy kozben egydltalin nem tartalmaz
illeszthetd paramétert. Szerzd a modell korlatait is megmutatja (1asd a 4.6. dbrat).

Az otodik fejezet az elektromos kettds réteggel kapcsolatos szdmitdsok
eredményeit mutatja be. Ezek a vizsgidlatok — a kovetkezd fejezetben ismertetett,
ioncsatorndra vonatkozé eredményekkel egyiitt — alkotjak egyértelmiien a dolgozat f6
részEt. A bemutatott eredmények bdsége lattdn megkockdztatom azt a kijelentést is, hogy
ha a dolgozat e két fejezet koziil csupan az egyiket (akdrmelyiket) tartalmaznd, az itt
bemutatott eredmények akkor is megfelelnének az MTA Doktori cim kovetelményeinek.
A fejezet elején a szerzd Osszefoglalja az elektromos kettdsréteggel kapcsolatos korabbi
elméleteket és modelleket, illetve — az A8-A10 fliggelékekkel egyiitt — az Ujabb, az
oldészer implicit leirdsdn alapulé modelleket is. Ezutdn vizsgalja az implicit olddszeres
leirds eredményeit az dllandé homérsékletii, homogén dielektromos dllanddju referencia
esetben, majd targyalja a tulajdonsdgok hémérséklettdl és dielektromos alland6tol vald
fliggését. A szerzd negyedik fejezetben mar latott kutatéi hozzadlldsa itt végképp
kiteljesedik: a vizsgélatok célja egyértelmiien a kordbbi modellekkel nem magyardzhat6
kisérleti eredmények (szelektiv adszorpcid, a kapacitds anomadlis hémérsékletfiiggése,
attoltodés) kvalitativ  értelmezése az erre alkalmas legegyszerlibb modellel. Ez a
megkozelités az Occam szabdlyra emlékeztet: egy jelenséget probéljunk csak az ehhez
minimalisan sziikséges feltevésekkel megmagyardzni. Ez a modszer persze nem alkalmas
adatok kvantitativ reprodukdldsdra, azonban nagyon is alkalmas arra, hogy az egyes
jelenségek mogott meghuzodo lényeges €s alapvetd fizikai elveket felismerhessiik. A
fejezetet egy, az explicit (merevgdmbi dipoldris) olddszeres modellek teriiletére tett
kiruccands zarja — ez az alfejezet (5.8.) érzésem szerint meglehetdsen kiloég az
értekezésben targyalt tobbi munka sordbodl, és nem is tesz sokat hozza a dolgozathoz —
talan szerencsésebb lett volna ezt az alfejezetet teljesen elhagyni.

A dolgozat cstiicspontja egyértelmiien az ioncsatorndk szelektivitasaval foglalkozo
hatodik fejezet. A fejezet elején a szerzd ismerteti e kutatdsok hatterét, a vizsgélt
ioncsatorndk biolégiai szerepét, kordbbi szerkezetvizsgdlatait, a munka szempontjabol
relevans kisérleti eredményeket és tisztdzza a késObb haszndlt alapvetd fogalmakat (pl.

egyensulyi 1ill. dinamikai szelektivitds). A sajdt eredményeket egyetlen gondolati



vezérfonalra, az Almers-McCleskey féle kisérlet reprodukdldsara fiizi fel, és megmutatja,
hogy az dltaluk javasolt CSC (Charge-Space Competition) modell alkalmas e kisérlet
eredményeinek kvalitativ reprodukcidjara. Szisztematikusan vizsgédlja a modell egyes
paramétereinek (fehérje dielektromos édllanddja, csatorna szelektiv szlir@jének hossza és
dtméréje) hatdsat a csatorna Na*/Ca™ szelektivitdsra és az Almers-McCleskey kisérlet
reprodukdldsdra. A fejezetet a csatorna a Ca®* ionoknak mds ionokkal szembeni
szelektivitdsdra vonatkozd kisérleti adatok reprodukaldsdara és a Na' csatorndk
vizsgilatdnak leirdsdra vonatkozé rész zdarja. A disszertdcié mogott allé nagyszamu
megjelent publikdcié dacdra e fejezet még publikdlatlan eredményeket is tartalmaz. Ezek
az eredmények is indokoltan keriiltek a disszerticidba, az ioncsatorndra vonatkozd
szisztematikus vizsgalatokat ezek az eredmények teszik teljessé. Nagyon frappdnsan
mutatja be a szerzé a Ca®* illetve Na* ionra nézve szelektiv csatornak miikodésének
analégidjat a CSC modell keretében.

Osszefoglalva, Boda Dezs6 disszertacidja kivalé6 munka, a szabadon letdlthetd és
kiilonosebb gondolkodas nélkiil futtathaté szimuldciés programcsomagok kordban
iskolapélddja annak, hogyan kell a szdmitogépes szimuldcié moddszerét
rendeltetésszeriien, értelmesen haszndlni. Az értekezés mind tartalmi, mind pedig formai
szempontbdl messzemenden eleget tesz az MTA doktora fokozat megszerzésével
szemben tdmasztott kovetelményeknek. A dolgozat téziseit Uj tudomdnyos
eredményeknek fogadom el. Mindezek alapjdn az aldbb ismertetendd kérdéseimre adott
valaszoktodl fiiggetleniil javaslom az értekezés nyilvdnos vitdra bocsatdsét, és sikeres

védés esetén az MTA Doktora fokozat odaitélését.

Az értekezéshez az alabbi kérdéseket és megjegyzéseket flizom.

- Szerzd azt irja az 5.39 egyenlet utdn (80. oldal): ,,Errdl elsé pillantdsra ugy tiinhet,
mintha az 5.27 konvolucios integrallal lenne dolgunk...” Nekem mdsodik pillantésra is
ugy tiinik, hogy a két egyenlet megegyezik egymdssal. Mi a kiilonbség a két egyenlet

kozott?



- Lehet hogy kérdésemmel csak a sajdt tudatlansdgomat drulom el, de mi az a CoSep™”
ion (84. oldal)?

£ 0

- Az ,egyensulyi szelektivitds” kifejezést nem tartom szerencsésnek, a lényeget jobban

fejezné ki az angol terminoldgiat kovetd ,,.kot0dési szelektivitas™ kifejezés.

- Szerz§ azt irja a 131. oldalon, a sajat eredményeket a ,kick off’ mechanizmussal
osszevetve: ,Lehet ezt persze egymadst a kotohelyrdl kirugdos6 ionokkal is magyardzni,
de az csak egy verbdlis diszkusszi6 marad, amire nem lehet fizikai egyenleteket és
szamolasokat alapozni.” Ezzel a megdllapitdssal nem értek egyet, szerintem a
dolgozatban bemutatott modell az ioncsatorna vezetésének koztes Ca®* koncentréci6nal
torténd megsziinésére kvalitative is mds magyardzatot ad, mint a kick-off mechanizmus.
Eszerint nem a kotéhelyen kialakul6 torlédds, hanem az ,,el0szobdk™ kiliresedése lenne a
jelenség oka, ez a kép pedig a verbdlis diszkusszi6 szintjén sem egyeztethetd 0ssze a

kick-off modellel.

- A hasznélt modell az ioncsatorndban 1évé négy flexibilis glutaminsav oldallancot a
sziirét elhagyni nem képes, azon beliill azonban szabadon mozgé nyolc O"* ion
reprezentdlja. Ez a leirds azonban a valddi rendszer egy fontos aspektusat figyelmen kiviil
hagyja: a glutaminsav oldallinc végén 1évé O atomok helyzete egymdshoz képest

12 jonbél allo, csatornan beliil szabadon

rogzitett. Ennek inkdbb a négy, egyenként két O
mozgb ,,sulyz6” felelne meg egy egyszeri modellben. Vélhetdleg a modell ilyetén
modositdsa a sziir6t még szelektivebbé tenné, tovabb nehezitve a zsufolt sziirdben a kelld

szamu ion elhelyezkedését. Mi a szerzd véleménye errol?

- Szerzd vizsgilja az O"* ionokat a szelektiv sziirében tarté potencial meredekségének
hatdsat az egyes ionok koncentracioprofiljdra (6.24. dbra, 143. oldal). Az dbrardl azonban
az latszik, hogy kozepesen meredek potencidl haszndlata esetén (az =4 esetben) kapott
kation koncentracié profilok nem a két széls6 eset (=2 ill. =) kdzé esnek. Az dbra

tandsdga szerint a két szélsO esethez egymdshoz nagyon hasonld kation profilok
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tartoznak, mig a koztes esetben a sziiré belsejében megnd a Na" és lecsokken a Ca™

ionok stirlisége. Mi lehet ennek a viselkedésnek az oka?

- Tortént-e eldrelépés a dolgozat megirdsa 6ta a Na® csatorna Na® vs. K

szelektivitdsdnak részletes energetikai vizsgélata terén?

- Végill egy személyesebb jelleglh kérdés: a dolgozatban bemutatott kutatdsok
Osszességében kerek egész, nagyjdbol lezart kutatomunka benyomdsat keltik. A

tovdbbiakban milyen irdnyba tervezi kutatdsait folytatni a szerzd?

Budapest, 2013 februér 13.
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