3.4. A modellszámításokkal kapcsolatos kutatási téma

Vizsgálataink egyik kulcsszava a szelektivitás. Vizsgálataink jó része különböző nanostruktúrák (nanocsövek, anyagásványok, ioncsatornák, porózus anyagok, adszorbeáló felüleletek) szelektivitási tulajdonságaival foglalkozik.A szelektivitás kétféle szempontból vizsgálható.Egyrészt mennyiségi szempontból, vagyis hogy az adott struktúra különböző anyagokból mennyit köt meg. Adszorbensek esetén pl., ahol nagyméretű minta áll rendelkezésre, ez jól tanulmányozható tulajdonság. Egyedi nanopórusok esetén viszont nehezen vizsgálható. A szelektivitás másrészt dinamikai szempontból is értelmezett: ekkor transzportfolyamatról van szó, a rendszer gyakorlatilag szűrőként viselkedik, és azt a kérdést tesszük fel, hogy a különböző speciesekből a rendszer mennyit enged át, azaz, hogy mekkora a különböző anyagfajták fluxusa (illetve azok aránya). A kétféle szelektivitás, ahogy azt több nemrég megjelent publikációnkban megmutattuk, szoros és érdekes kapcsolatban áll egymással. Vizsgálataink egyik célja e kapcsolat felderítése.

Geometria szempontjából a következő csoportosítást állíthatjuk fel:

(A) Nanopórusok
A pórusokban lejátszódó rövid és hosszú távú rendeződések transzportfolyamatokra és a szelektivitásra gyakorolt hatását vizsgáljuk.A különböző nanopórusos rendszerek a nanotechnológiai kutatások egyik központi elemét képezik.Ezek lehetnek szén nanocsövek vagy mesterséges, nehézionos bombázással és savas kezeléssel műanyagba vájt nanopórusok.Ez utóbbiak előnye viszonylagos stabilitásuk.Elmondható, hogy ezeknek a nanopórusoknak a modellje egy természetes nanopórus, a biológiai ioncsatorna, így bizonyos szempontból ezek a rendszerek a bioutánzó anyagok csoportjába sorolhatók. A nanopórusok előnye, hogy sokkal könnyebben kontrollálhatók, némely tulajdonságuk ugyanakkor az ioncsatornákhoz teszi őket hasonlatossá (szelektivitás, gating). Az ioncsatornák vizsgálata ezért továbbra is indokolt, mivel fundamentális jellegű információkat kaphatunk a vizsgálatukból a nanopórusokra vonatkozóan is.

· A nanopórusok egy rendkívül sokat kutatott válfaja egyenirányító tulajdonsággal rendelkezik. Ez a tulajdonság ionpumpák szerkesztésére illetve logikai kapuk építésére teszi alkalmassá őket, ezek a pórusok tehát nanotechnológiai eszközök építőköveiként szolgálnak. E nanopórusok szelektivitása ezenkívül a felületük kémiai kezelésével változtatható. 

· A nanopórusok ki- és bekapcsolásának egy érdekes lehetősége a “capillary evaporation” jelensége. Zuzanna Siwy csoportjának egy friss eredménye (Nature Nanotechnology, 2012), hogy megfelelő körülmények között a hidrofób felületi kezelésnek alávetett nanopórusban külső elektromos tér hatására buborékok képződnek, ami miatt az ionáram megszakad. A jelenség vizsgálata szimulációs módszerekkel reményteljes kutatási iránynak ígérkezik. 

· A különböző porózus anyagok egy másik, mostanában szintén egyre nagyobb érdeklődésre számot tartó alkalmazási területe hatékony energiatároló rendszerek létrehozása. Ezek nagy kapacitású rendszereket jelentenek, amelyek sok ion tárolására alkalmasak anélkül, hogy túl nagy elektromos potenciálra tennének szert. Vizsgálataink ebbe az irányba is elkezdődtek (töltött résrendszerbe adszorbeálódó elektrolitok vizsgálata).

· Nagyon szűk pórusokban lejátszódó molekuláris rendeződésekre (kristályosodás, torlódás) legújabb módszereinkkel egzakt eredményeket kapunk. Kutatásaink itt arra irányulnak, hogy módszereinket kiterjesszük szélesebb pórusokra. Tovább lépve, tömbfázisú rendszerek esetében egy új molekuláris elmélet kidolgozásán dolgozunk, amely alkalmas lehet mezogén rendszerek globális fázisdiagramjának meghatározására (pl. folyadékkristály-kijelzők mezogén anyagának optimalizálása).  

(B) Zeolitok és anyagásványok
· A kutatómunka során nanoszerkezetű anyagok fejlesztéséhez adunk szimulációs támogatást. Meghatározzuk természetes alapú szelektív membránok (nano- és mezopórusos zeolitok) szorpciós és transzporttulajdonságait (pl. CO2 megkötésének vizsgálata). Ezek a membránok modellezési szempontból inkább tömbfázisú rendszerként írhatók le, ami megkönnyíti vizsgálatukat. 

· Új típusú vagy vendégmolekulákkal módosított anyagokat (agyagásvány-szerkezeteket), mint potenciális adszorbenseket illetőleg kompozitalkotókat tesztelünk (szerkezet, energia, affinitás, mechanikai tulajdonságok) számításos kémiai módszerekkel. Nano/mezoskálájú szimulációkkal tanulmányozzuk szintetizált aluminoszilikát-alapú nanocsövek oldószerekben való viselkedését és polimer mátrixba való beépíthetőségét.

(C) Felületi jelenségek
· A felületek szerepe a gyakorlati szempontból fontos fizikai-kémiai folyamatokban megkérdőjelezhetetlen (pl. heterogén katalízis, elektrokémiai folyamatok, korrózió). A különböző anyagok felületeken bekövetkező adszorpciója, különösen a szelektív adszorpciója, tehát különösen fontos vizsgált terület. Mikroszkopikus szempontból a porózus anyagok felülete nagynak tekinthető, tehát ezek az anyagok ide is sorolhatók. 

· Töltött felületek mellett lévő elektrolitban elektromos kettősrétegek alakulnak ki. A kutatócsoportban 15 éves hagyománya van e rendszerek tanulmányozásának. Vizsgálataink középpontjában eddig a kettősréteg szerkezetének, elektromos tulajdonságainak, illetve kapacitásának vizsgálata állott. A jövőben szándékunkban áll a kettősréteget dinamikai szempontból is szemügyre venni. 

Az együttműködő (külföldi) partnerek feladata a projektben 
· Mesterséges és biológiai nanopórusok szimulációs vizsgálata terén a következő nemzetközi kutatókkal együttműködve végezzük a feladatokat:

· Dirk Gillespie, Bob Eisenberg, Rush University Medical Center, Chicago, USA;

· Zuzanna Siwy, University of California, Irvine, USA;

· Paolo Carloni csoportja, German Research School for Simulation Sciences, Jülich, Németország

· Claudio Berti, Unisversity of Bologna, Olaszország

Ezen kutatók szerepe az, hogy hozzájáruljanak tudásukkal a projekt sikeréhez. Vannak olyan módszerek, amelyeket ők ismernek jobban illetve bizonyos területek nemzetközi szakirodalmát jobban ismerik. Meglátásaikra, támogatásukra eddig is számítottunk, ezután is fogunk.

· Komplex anyagi rendszerek multiskálás (mikro- és mezoszkopikus) statikus és dinamikus modellezése terén a projekt megvalósításában a következő külföldi kutatóval működünk együtt:

· Enrique Velasco, UAM, Madrid, Spain.

· Ipari alapanyagok tulajdonságainak molekuláris szimulációs meghatározása terén együttműködésünk a következő külföldi kutatóval várható:

Prof. Dr.-Ing. habil. Jadran Vrabec, Thermodynamik und Energietechnik, Universität Paderborn
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