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1. Bevezetés

A pélyazat alapvets célja membranokon keresztiil folyd szelektiv anyagtranszport szami-
togépes szimulacios vizsgalata. Ezen beliil elsésorban a biolégiai membranokban elhelyezkedd
ioncsatorndkon keresztiil folyd szelektiv iontranszportra illetve szelektiv ionadszorpciora kon-
centraltunk, méasodsorban pedig az anyagasvanyokban lejatsz6do szelektiv adszorpcids, inter-
kalacios jelenségekre. Vizsgalataink mélyebb célja a szelektivitasi és vezetési tulajdonsagok
mogott allé molekuldris mechanizmusok feltérképezése és megértése volt.

Ezen célok eléréséhez a kutatdcsoport hagyomanyainak megfelel6en szamos modszertani
fejlesztést hajtottunk végre, ha olyan jelenségekbe iitkoztiink, amiknek szimulécios vizsgalata
meglévs eszkozokkel nem vagy csak nehézkesen volt lehetséges. Eredményeinket tehat gy cso-
portositjuk, hogy el6szor bemutatjuk a kiillénb6z6 konkrét rendszerek vizsgalatahoz sziikséges
modszertani fejlesztéseket (2] szakasz), majd bemutatjuk a kiilonbozs konkrét rendszerekre
vonatkozé eredményeinket (3| szakasz).

Eredményeink bemutatasa soran kétféle hivatkozasi listat alkalmazunk: a zaréjelentés vé-
gén azokat a sajat publikaciokat soroltuk fel (forditott idérendben), amik a palyazat tamogata-
saval késziiltek forditott id6rendben [1-29], mig az esetleges egyéb referencidkra labjegyzetben

hivatkozunk.

2. Mobdszertani fejlesztések

2.1. Nagykanonikus Monte Carlo

Az egyik legf6bb vizsgalati modszeriink a Nagykanonikus Monte Carlo (GCMC) szimulécio
volt. Habar ez mar bevett mddszertan volt ionos rendszerekre, f6ként tgy alkalmaztak, hogy
individualis ionok helyett semleges ioncsoportokat (pl. egy Nat-CIt part) inzertéltak /toroltek
a szimulacids celldban ezaltal elérve, hogy a rendszer mindig toltéssemleges volt. Egy rend-
szerben lokalisan (pl. egy szimulacios cellaban) a toltés persze fluktualhat, de ha azt akarjuk,
hogy a rendszer atlagosan toltéssemleges maradjon, precizen meg kell hatarozni az individudlis
ionok tobblet kémiai potencialjait.

Erre fejlesztettiik ki az Adaptiv GCMC modszert [25], ami egy iterativ eljaras és ami-
ben egy semlegesité hatteret alkalmazunk a nagy toltésfluktuaciokbol szarmazé hibak kikii-
szObolésére. Ezaltal egy robusztus eljarashoz jutunk, amit rutinszertien hasznilunk GCMC
szimulacioink soran. Jo hasznat vettiik azon vizsgalataink soran [17,121], ahol az elektrolitok
aktivitasi tényez§jének koncentraciofiiggését értelmeztiik egy 4 elmélet segitségével.

Az ioncsatorndkra vonatkozé6 GCMC szimuldcidink olyan modellekre vonatkoztak, ahol a
dielektromos allandé helyrél-helyre valtozhat: mas lehet pl. a fehérjén beliil, a csatornaban,
illetve a tombfazisban . szakasz). Az inhomogén dielektrikumban megjelend dielektro-
mos hatarfeliiletek kezelésére korabban kifejlesztettiik a Induced Charge Computation (ICC)



modszert [, amivel a dielektromos hatarfeliileteken megjelend téltéseket tudtuk szamolni. A
moédszernek azonban volt egy hidnyossidga: problémakba iitkoztiink, amikor egy ionnak at kel-
lett volna haladnia egy dielektromos hatarfeliileten, pl. az ioncsatorna poérusa és a tombfazis
kozott. Ebben az esetben az energia divergal, mivel az iont egy merev gdmbben elhelyez-
kedd ponttdltéssel modellezziik. A divergencia elkeriilésére egy az ICC modszer keretein beliil
miikods interpolacios eljarast javasoltunk [14], amit aztédn az L-tipusa kalciumcsatorna vizs-
galatara alkalmaztunk [7).

Az ioncsatorna szelektiv sziirGjében valo szelektiv ionmegkotGdés (,ion binding”) energeti-
kai jellemzésére Gillespie javasolta a tobblet kémiai potencial tagokra bontésat a strtiségfunk-
cionél elmélet keretein beliil ﬂ Kifejlesztettiik ennek az eljarasnak a Widom-féle tesztrészecske
modszeren alapulé szimulaciés valtozatat és kalciumcsatorndk szelektivitasanak vizsgalatara
alkalmaztuk [7,18].

2.2. Dinamikus Monte Carlo

A GCMC modszer nmagaban azonban csak egyensulyi szelektiv megkotédés vizsgalatara
alkalmas. Nem-egyensilyi folyamatok (transzportfolyamatok) vizsgalatara eredeti forméjaban
nem hasznalhatd. Transzportot valamilyen kozvetlen dinamikai szimulaciéval szokas szimu-
lalni. Ezek altalaban a kovetkezSk lehetnek: molekularis dinamika (MD), Langevin (vagy
Brown) Dinamika (LD), vagy Dinamikus Monte Carlo (DMC). Ez utébbi kiilonsen alkalmas-
nak bizonyult szelektivitasi jelenségek vizsgalatara, mivel alkalmas a két versengé species altal
hordozott dram aranyanak meghatarozasara. Ezt Rutkai és Kristéf MD szimulaciokkal vald
Osszevetés sordn megmutattak és részletesen elemezték a modszer hasznalataval jard elényo-
ket és nehézségeket [24]. A modszert sikerrel alkalmaztuk szelektiv iontranszport vizsgalatara
kalciumesatorndban [23] és natriumcsatornaban [11], valamint csatolt transzport vizsgalatara

egy sztik porusban [3].

2.3. Lokalis Egyensiilyi Monte Carlo

A GCMC médszert régota hasznaljak arra, hogy két kontroll cellaban fenntartsdk a kon-
Centréciékaﬁ, ami a két cella kozott lejatszodo stacionarius diffazio hajtoerejét biztositja (Dual
Control Volume (DCV) modszer). Ebben az esetben feltételezziik, hogy a két kontroll-cella
onmagaban lokalis egyensilyban van.

Innen csak egy lépés volt annak feltételezése, hogy a transzport-tartomanyon beliil is egy-
egy kis elemi cella 6nmagéban lokilis egyensilyban van. Ez vezetett minket a Lokilis Egyen-
sulyi Monte Carlo (LEMC) modszer kifejlesztéséhez |10], ahol minden elemi cellat egy kémiai
potenciallal jellemziink (ionok esetében elektrokémiai potenciallal) és minden cellara kiilon-

kiillon GCMC szimulaciokat végziink. Természetesen a kis elemi celldban 1év6 ionok érzik” a

!Boda et al. Phys. Rev. E, 69, 046702, 2004.
2Gillespie, Biophys. J. 94, 1169, 2008.
3Heffelfinger and van Swol, J. Chem. Phys., 100, 7548, 1994.



tobbi cellaban 1évé ion hatésat, mint egy kiilsg hatast. Ez az MC lépések (ion inzertalas/torlés)
energiavaltozasaban jelenik meg.

A szimulaci6 az « tipusu speciesre vonatkozo elektrokémiai potencialprofil, u®(r), és kon-
centréacioprofil, ¢®(r), kézott hoz létre egy statisztikus mechanikai szempontbdl jol meghataro-
zott kapcsolatot. A két mennyiség kozott sziikség van egy lezarasra (még egy osszefiiggésre),
amit, a transzport szolgaltat. Ezt kétféleképpen vehetjiik figyelembe. Az egyszeriibb esetben
csatolhatjuk az LEMC modszert valamilyen transzportegyenlethez, ami a mi esetiinkben a
Nernst-Planck (NP) egyenlet:

J ) = — D () (1) Vi (),

ahol j%(r) a fluxus- és D%(r) a diffuzids egyiitthato profil. Az elektrokémiai potencial gra-
diense szolgaltatja a diffuzi6 hajtoerejét. Az Onkonzisztens megoldasnak ki kell elégiteni a
kontinuitési egyenletet, V - j*(r) = 0, azaz az anyagmegmaradas torvényét. Ehhez egy itera-
cios eljaras alkalmazasaval jutunk el. Az igy elGallo eljarast NP+LEMC moédszernek nevezziik.
A modszer gyors és hatékony; eddig kalciumcsatornék [4], egyeniranyit6 ioncsatornak [5], és
membrantarnszport [§] vizsgalatéra alkalmaztuk. A diffazios egyiitthatot kisérletekhez vagy
dinamikus szimulaciés eredményekhez valé illesztésbdl nyerjiik.

A masik esetben a transzportot valamilyen kézvetlen dinamikai szimulaciéval szadmolhat-
juk, ami lehet MD, LD, vagy DMC. A DMC moddszer kiilénosen alkalmasnak bizonyult az
LEMC-vel valé csatolasra (DMC+LEMC modszer), mivel a DMC modszer MC lépéseit jol
ossze lehetett hangolni az LEMC modszer MC lépéseivel [8]. A DMC altal szolgaltatott fluxus-
nak itt is ki kell elégitenie a kontinuitisi egyenletet, ami itt is egy iterdcids eljarast feltételez.
Megmutattuk, hogy a DMC+LEMC médszer hatékonyabb, mint ha csak a két kontroll-cella
kozott alkalmazzuk a DMC szimulaciot (DMC+DCYV). Ennek a hatékonyabb mintavételezés a
magyarazata: a DMC+LEMC modszerrel a fazistér olyan részeihez is gyorsan eljutunk (mivel
az. LEMC lépéssel jodaugratjuk” az iont), ahova a kontroll-celldk esetében csak lassan, mivel
ekkor ki kell varni, amig az ion a trajektoria mentén odavinszorog”. Az LEMC lépésekkel te-
hat a trajektoriak kiilénbozé szegmensei kozott ugralhatunk”. A LD szimuléciés modszernek
az LEMC-hez val6 csatolasa folyamatban van. A kontroll-celladkhoz csatolt LD modszer mar

rendelkezésre all [1].

3. Konkrét rendszerekre vonatkoz6 eredmények

3.1. Tombfazist elektrolitok

A tombfazisa elektrolitok lényeges részét képezik az altalunk vizsgilt rendszereknek, mivel
az inhomogén rendszerek mindig egy tombfézissal vannak egyensulyban illetve a transzport
is mindig két tombfazis kozott folyik. Meg kell hat vizsgdlnunk, hogy az altalunk altalaban

hasznalt implicit oldoszeres elektrolitmodell (az olddszert egy e dielektromos allandéju hattér



formajaban vessziik figyelembe) megfelelGen irja-e le a tombfazist. Ehhez egy régota ismert
anomalis jelenséget, az elektrolitok aktivitasi egyiitthatojanak (t6bblet kémiai potencialjanak)
nem-monoton koncentraciofiiggését vettiik goress ala.

A hagyomdanyos magyardzat szerint az anomalis jelenség oka két ellentétes hatés versen-
gése: az ionok kozotti Coulomb kélesonhatasbol ad6do vonzas és merevgdmbi kizarasbol adodo
taszitds versenyét feltételezték. Igen am, de ez csak akkor adott a kisérletekkel egyezs kon-
centraciofiiggést, ha az ionoknak irredlisan nagy atmérst adtak. Ezt azzal a huszarvagassal
oldottak meg, hogy kijelentették, hogy ez egy szolvatélt ion, ami magaval cipeli a hidratburkot,
ezaltal nagyobbnak latszik. FEzzel a szolvatacié problémajat is megoldottnak vélték.

Ezzel szemben mi a kiovetkezd modellt javasoltuk [17,21]. Hasznaljunk egy koncentra-
ciofliggs dielektromos allandot. Ez kisérleti tény: az oldat dielektromos allandéja csckken
a koncentraciéval a dielektromos telitésnek koszonhetGen. Ezaltal a végteleniil hig oldathoz
képest az ionokat egy kisebb dielektromos allandéju kézegbe kell vinni, amikor né a koncent-
raci6, ami egy szabadenergia-gatnak felel meg. A t6bblet kémiai potencidlban ez a pozitiv
IW tag (ion-viz), amit a Born-egyenlettel szamoltunk. A dielektromos allandé cstkkenésé-
vel az ionok kozotti vonzo kolcsonhatas egyre erésebb lesz. Ez az IT (ion-ion) tag, amit az
Adaptiv GCMC szimulacioval szamitottunk [25]. Ennek a kettének a versengése hozza létre
az anomadlis viselkedést.

A modell ugy adott kvalitative jo
eredményeket (1d. az abra), hogy sza-

. . 4 \ —
molésaink sordn egy éarva illeszthetd
/ . ® Kisérlet
paraméter nem sok, annyit se alkal- - 0—o IW (Bom) -
L o—o T (A-GCMC)
maztunk (Pauling ionsugarakat, vala- o—o ILIW

mint kisérleti dielektromos allandét és
hidratacios szabadentalpidkat hasznal-
tunk).  Ezt az eredményt én sze-
mély szerint (Boda D.) az egyik leg-
fontosabbnak tartom, ami lassan ta-
lan eléri az 4ttorést a véleményiink sze-
rint hibés ,szolvatalt” ionsugarat és 4l-
lando6 (koncentracio-fiiggetlen) dielekt-

romos allandot tartalmazé modellekkel

szemben. Az elméletet bemutaté 2010-

es cikkiink [21] mar 18 fiiggetlen hivat- o, an
kozést kapott.



3.2. Ioncsatornak

A biolégiai ioncsatorndkat azért tanulmanyozzdk sokan, mert az evolicié olyan sziik péru-
sokat alkotott, amelyek az ionok szelektiv transzportjat a sejtmembranon keresztiil lehetévé
teszik. Ilyen sziik poérusokat mesterségesen elallitani nagyon nehéz, habar a nanotechnolégia
egyre kozelebb keriil a megoldéshoz. A megoldast sokszor a biologiai ioncsatornak altal szol-
galtatott informacidk inspiraltak, ezért is fontos az ioncsatornakon keresztiil folyé szelektiv
iontranszport mechanizmusanak molekuléris szint megértése.

A mi érdeklddésiink kozéppontjaban hagyomanyosan a kalcium- és natriumcsatornak all-
nak. Ezekre a csatorndkra vonatkozéan pontos haromdimenziés szerkezettel nem rendelke-
ziink, ezért e — élettani szempontbdl rendkiviil fontos — ioncsatornakra egy redukalt modellt
alkottunk. Ebben a modellben a pérus az Gn. szelektiv szlir6t tartalmazza, amely a csatornan
beliili legsziikebb térrész, ahol a csatorna diszkrimindl a kiilénb6z6 ionok kézott. Pontmuté-
cios kisérletekbdl tudjuk, hogy kalciumcsatornak esetében ez a sziirG 4 glutaminsavat (EEEE,
osszesen -de toltést) tartalmaz. A natriumcsatorndk esetében a szlir6t hatarold aminosavak
DEKA szekvenciat alkotnak (egy aszparaginsav (-le, D), egy glutaminsav (-1le, E), egy lizin
(+1e, K) és egy alanin (semleges, A)). Ezek Gsszesen -1e toltést biztositanak a sziir6ben. Ezek
azok a minimalis szerkezeti informécidk, amelyeket felhasznélunk modelljeink megalkotasakor:
ezeknek az aminosavaknak a végcsoportjait modelleztiik mobilis szerkezeti ionokkal.
hogy a kétféle ion koziil melyik kotédik meg nagyobb valészintséggel a szelektiv sziir6ben
(,selective binding”). Ez alapvetGen egy egyenstlyi, energetikai alapokon nyugvo, adszorpcios
jelenség, ami a GCMC modszerrel jol vizsgalhatd. Mi ezt meg is tettiik az L-tipusi kalci-
umcsatorna esetében, ahol az el6z6 OTKA palyazat soran megkezdett kutatasokat folytattuk
tovabb és a fenn véazolt modell esetében tovabb vizsgilédtunk. Kutatasi filozofidnk alapja,
hogy egyszerti modellekkel kezdiink, amiket aztan fokozatosan ,bonyolitunk”, tesziink egyre
részletesebbé.

Jelen esetben megvizsgaltuk, hogy milyen hatdsa van annak, ha a csatorna alakjat val-
toztatjuk [29] vagy ha korlatozzuk az aminosav végesoportok mozgékonysagat [19]. Ravilagi-
tottunk, hogy a kiillonb6z6 toltésd és nagysaga ionok kozotti szelektivitasért melyik energe-
tikai tag (merevgémb, ion-ion, ion-dielektrikum, stb.) felelés [18]. Ha trivalens iont adunk a
témbféazishoz, az blokkolja mind a monovalens, mind a divalens ionok &dramat. A jelenséget
kvalitative jol reprodukalta a modelliink [22].

Taladn a legérdekesebb vizsgalatunk az, amikor valtoztatjuk a csatorndban a dielektromos
allandot. Ezt a méar emlitett modszertani fejlesztésiink tette lehet6vé [14]. Eredményeink azt
mutatjik, hogy a szelektiv megkdtddés nem nagyon fiigg a csatorna dielektromos allandéjatol.
A magyarédzat az, hogy a divalens illetve kisebb iont sijt6 szolvatécios szabadenergia hatranyt
az ionok kozotti erSsebb vonzéas (a csatornan beliil) ellensulyozza [7]. Ez a tanulmany is

ravilagit annak fontossagara, hogy a szolvataciot a dielektromos allandé valtoztatasaval vegyiik



figyelembe (merthogy arra talaltak ki) és ne egy kodos ,szolvatalt” ionsugarral [17],21].

A szelektivitas méasik értelmezése dinamikai jellegi: melyik iont engedi a4t nagyobb mennyi-
ségben az ioncsatorna, azaz a kiillénb6z6 ionok altal hordozott fluxusok aranyaval jellemezhetd.
Ezt kétféle modszerrel tanulményoztuk. DMC szimulaciokkal mind a kalcium-, mind a natri-
umcsatornakat megvizsgaltuk [11,23]. A kalciumcsatornara vonatkozo szimulaciéink ramutat-
tak annak fontossagara, hogy a kétféle szelektivitast vilagosan megkiilonboztessiik egyméastol.
A kalciumesatorna pl. nagyobb valészintiséggel (erésebben) kéti a Ca?*-ot, mint a Na*t-ot, de
épp emiatt a Ca?t ionok mozgékonysaga kisebb is az erésebb Coulomb vonzéasnak koszonhe-
téen [23]. A natriumcsatorna esetében a nagy és pozitivan tolt6tt lizin fontossagara mutattunk
ra, és a kisérletekkel egyezd dinamikai szelektivitasi viselkedést kaptunk [11].

A DMC szimulaciés modszer arra is alkalmasnak bizonyult, hogy a szakirodalomban tudo-
masunk szerint el@szor, csatolt transzportot szimulaljunk [3|. Ez akkor 1ép fel, ha a porus sziik
és egyszerre t6bb ion tartézkodik benne. Ekkor egymés mozgasat akadalyozzék, azaz valami-
lyen nagy mennyiségben jelen 1év6 species difftizioja magaval sodorhatja egy kisebb mennyi-
ségben jelen lév§ species részecskéit mégpedig az utobbi elektrokémiai gradiensével szemben.
Megmutattuk, hogy az elterjedt vélekedéssel ellentétben nem sziikséges, hogy a sziik pérus
hosszt legyen (nem sziikséges ,single filing”); elegendd, ha az ionok valahol torlédnak és im-
pulzuscsere folytan mozgésuk csatoldodik egymaéssal. Ekkor a transzport természetesen mar
nem diffiizio.

Ha azonban a transzport difftzio,

alkalmazhatjuk az altalunk Kkifejlesz-
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Az ioncsatorndkra vonatkozé vizsgilataink egy érdekes részét képezik azok, ahol a mes-
terséges nanoporusokkal vald kapcsolodasi pontokat kutatjuk. A nanopdérusok egy fontos tu-

lajdonséaga a rektifikacio (egyenirdnyitas). Nagyon sok ioncsatorna is egyeniranyit6. Miedema



és mtsai kisérleteib(’ﬂ[ﬂ tudjuk, hogy a jol ismert OmpF porin egy mutansa is egyeniranyito.
Ez a mutans egy p-n toltéselrendezést tartalmaz a csatorndban, és igy egy p-n diddaként
viselkedik. Mivel erre a csatornira rendelkezésre &all kristilyszerkezet, megvizsgaltuk MD
szimulacio segitségével egy teljes atomi modell alapjan. Rektifikiciot érdekes mdédon nem ta-
laltunk. Megvizsgaltuk a jelenséget egy redukélt modell alapjan is az NP+LEMC mébdszerrel
és megtalaltuk az egyeniranyitast. Mindez révilagit az atomi modellek hatranyaira, a vizsgé-
latokat mindazonéltal tovabb folytatjuk. Eredményeinket konferencidn mar bemutattuk [5],

a publikacid késziil.

3.3. Elektromos kettésrétegek

Az elektromos kettsrétegek mér régota jelen 1évs kutatéasi teriiletiink és mint az idék
soran kideriilt, nem véletleniil. A kettésrétegek mindenhol ott vannak, ahol toltésszétvalas
van, a sejtmembrin mellett, az ioncsatorndk bejaratdnal, a nanopoérusok faldnal, stb. Az
ioncsatornék bejarata és a tombfazis talalkozasanal 1éve térrész (,access region”) legalabb
olyan fontos a csatorna teljes vezet&képességének szempontjabol, mint maga a csatorna.

Fontos tehat tovabb folytatni a kettésréteg szerkezetének tanulmanyozasat. A projekt
soran megvizsgaltuk olyan kett&srétegek szerkezetét, ahol az elektrod dielektromos dllandéja
kiilonbézik az oldatétol [13,/15]. Ezek koziil is kiilonosen érdekes az, amikor egy vizmoleku-
lakbol allo bels réteget feltételeziink az elektréd mellett, aminek a dielektromos allandéja
kisebb, mint az oldaté és az elektrodé [15]. Erre a rendszerre kutatésainkat tovabb folytatjuk.

Pérusaink és ioncsatornaink egy specialis esetét képezik a poérusos anyagoknak, ahol az
anyagban mesterségesen porusokat alakitanak ki, vagy eleve ott vannak (pl. zeolitok). Ezek
sokszor tOltés tarolasara szolgdlnak, mint pl. az elektrokémiai kettGsréteg kondenzatorok ese-
tében. Az ilyen rendszerek egy egyszerid modelljét vizsgaltuk egy résrendszer forméjaban,
ahol parhuzamos membranok kézott kialakulo rések (,slits”) kozé adszorbealoédnak az ionok.
Megvizsgaltuk ennek a rendszernek az elektromos tulajdonsagait [9] GCMC szimuléaciés mod-

szerrel.

3.4. Pobrusos anyagasvanyok

Mikropérusos zeolitok szorpciés és transzporttulajdonsagainak vizsgalata azért is érdekes
volt szdmunkra, mert ezek az anyagok a tanulményozott ioncsatorndk jellemzd mérettarto-
méanyanak megfelel§ csatorndkkal rendelkeznek. A NaA zeolitra kvantumkémiai megalapo-
zésu realisztikus potencialmodellt dolgoztunk ki, és viz-alkohol elegyek molekulainak szelektiv
megkotésére végeztiink molekularis szimulacios szamitasokat [28]|. Ezutan a zeolitmodell to-
vabbi finomitasaval egyszert, Fischer-Tropsch-szintézisgazhoz hasonl6 gazelegyek viztelenité-

sére szolgald zeolitadszorpcios eljarasra vonatkozodan végeztiink sikeres molekuléris szimuléacios

“Miedema et al., Nano Letters, 7, 2886, 2007.



predikciokat [12]. Kutatasaink jelenleg az ilyen tipust zeolitokbol késziilt membranok perme-
acios tulajdonsigainak molekularis szintd szimulacidira iranyulnak.

Molekularis szimuléacidkkal tanulmanyoztukﬁ a kaolinit duzzadasi képességét beépiil§ ven-
dégmolekulak hatasara [27]. A kaolinit olyan rétegszilikat, amelynek kettds, oktaéderes/tetraéderes
rétegei kozotti bézislap-tavolsig szintén a vizsgalt csatorndk atmérdjének nagysagrendjébe
esik. Kis polaris molekuldk interkaldcidja esetén szimulaciokkal réamutattunk arra a lehe-
t6ségre, hogy az interkaldlészer molekulaibél két réteg is kialakulhat, illetve a megduzzadt
kaolinit esetenként kétféle stabil rétegtavolsaggal is rendelkezhet. Ez gyakorlati szempontboél
kiilonosen a kalium-acetét kaolinitba valo interkalaci6ja soran lehet érdekes [26], mivel ezzel az
anyaggal a kisérletekben mér egy lépésben is viszonylag nagy rétegtavolsag érhetd el. A kiala-
kulé rétegkozi szerkezetekre vonatkozoan a rendelkezésre 4ll kisérleti eredményeken tilmutato
kovetkeztetéseket is le tudtunk vonni, mikézben ramutattunk a kisérleti adatok néhany ellent-
mondasos értelmezésére. A kalium-acetattal és vizzel egyiittesen kialakitott interkalatumok
Osszetételére és szerkezetére tjabb, részletesebb potencidlmodellel és joval nagyobb szimulé-
cios rendszerrel végrehajtott szdmitasaink a nedves levegén végzett interkalacios kisérletekben
kapott eredményekkel 6sszhangba hozhatoan szolgaltattak tj eredményeket [2]. E munkaknak
szamunkra egyik legfontosabb tapasztalata az volt, hogy az atomi felbontast szakirodalmi po-
tencidlmodellek megfelel6 megvalasztasaval geometriailag korlatozott rendszerekben is tudunk

kisérleti adatokkal kvantitative jol egyezs eredményekre vezets szimuldcidkat végezni.
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