A birdlobizottsag értékelése

A Bizottsadg allaspontja szerint Boda Dezsé munkdssaga kiemelkedd az ionhomogén
elektrolit rendszerek Monte-Carlo modszerrel torténd szimulacidja terén. Az altala
tanulmanyozott minden fobb ionhomogén rendszer esetén: tombfazisu elektrolit,
elektrokémiai kettdsréteg €s biologiai ioncsatornak, illetve az alkalmazott vizsgalati
modszerek fejlesztésében is Uj tudomanyos eredményeket ért el. Ennek megfeleléen a
Bizottsag a Jelolt minden tézispontjat 0j tudoméanyos eredményként fogadja el. Kiilon
kiemelendd biologiai kalcium €s natriumcsatorndkban kisérletileg é€szlelt iontranszport
jelenségek sikeres szimuladcidja €és elméleti értelmezése. A jeldlt legfontosabb eredményei:

Uj, nagyobb pontossagi modszert dolgozott ki az indukalt toltések szamitasara (Induced
Charge Computation, 1CC).

A szimulacios modszert alkalmassa tette az ionok eltérd dielektromos allandoji kozegekbe
vald atlépésének vizsgéalatara. Ez a modszerfejlesztés tette lehetévé a Monte Carlo
moddszerek alkalmazasat bioldgiai ioncsatornak vizsgalatara.

A nagykanonikus Monte Carlo (GCMC) szimulacion alapul6 iterativ mdodszert vezetett be
a kémiai potencialok meghatarozasra.

Sikeresen alkalmazta a toltott és polarizalt sikok modszerét az elektromos kettdsréteg
geometridban a kdozponti cellakon kiviil esd toltések €és dipolusok hatdsanak szamitasara.

Bevezette a Nernst-Planck egyenletnek egy integralt alakjat, amely lehetdséget adott az
egyensulyi GCMC szimulaciok altal szolgéltatott koncentracioprofilok felhasznalasaval az
ioncsatorndnak kiilonb6z6 ionokra vonatkoz6 vezetésének szamitasara.

Bizonyitotta, hogy a tombfazist elektrolit kozepes aktivitasi egyiitthatdjanak nem monoton
koncentraciofiiggd viselkedése magyarazhatd a koncentraciofiiggd dielektromos allando
haszndlataval.

Megfelel6 modszerek alkalmazédsaval sikeresen reprodukalta szimuldciokkal a kettOsréteg
kapacitdsdnak anomalis hdmérsékletfliggését ¢s megallapitotta annak okat.

Vizsgalatai kideritették, hogy az elektromos kettOsréteg esetében a belsd réteg és az
elektrolit hatarfeliiletén indukalt t6ltés jelenik meg, amelyet Gouy-Chapman-elmélet nem
vesz figyelembe. Ezt korrigdland6 egy 0 egyenletet vezetett be a belsd réteg kapacitdsdnak
leirasara.

Sikeresen alkalmazta a Monte Carlo szimulacidt elektromos kettds rétegek vizsgalatara az
ion-dipolus modell esetében.

Az altala tovabbfejlesztett szimulacids modszerek alkalmasnak bizonyultak a biologiai
kalcium- és natriumcsatornak esetében kisérletileg tapasztalt blokkolasi jelenségek elméleti
leirdsdra. Ezek alapjan azonositotta az ionszelektivitdst indukalé mechanizmust és
megallapitotta a kiilonbozd szerkezeti paraméterek hatasat a csatorna szelektivitasara.



