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A csoport tagjai

A kutatécsoport tagjai

Eddigi 6sszteljesitmény: 190 SCI cikk, 425 impakt faktor, 1840 fiiggetlen hivatkozas

Dr. Boda Dezsé egyetemi docens (Fizikai Kémiai Intézeti Tanszék)

Dr. Kristéf Tamas egyetemi docens (Fizikai Kémiai Intézeti Tanszék)

Dr. Varga Szabolcs egyetemi docens (Fizika és Mechatronika Intézet)
Dr. Valiské Ménika egyetemi adjunktus (Fizikai Kémiai Intézeti Tanszék)

Dr. Gurin Péter egyetemi adjunktus (Fizika és Mechatronika Intézet)

Haté Zoltan PhD hallgaté (Fizikai Kémiai Intézeti Tanszék)
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Alaptevékenység

A kutatécsoport tevékenysége

@ A benniinket koriilvevo vildg: sokrészecskés termodinamikai rendszer
o El6 szervezet
e Technoldgiai eszkdzok
o Modern anyagok

o Ezek makroszkopikus viselkedését mikroszkopikus folyamatok hatarozzak meg
o A feladat: mikroszkopikus folyamatok megértése és szamszerisitése
@ mikroszkopikus modell konstruélsa

© a modell tanulmanyozasa egy statisztikus mechanikai médszerrel
@ a szdmitott makroszkopikus mennyiségeknek a valésiaggal valé dsszevetése

o Ha sziikséges, a modell médositasa — 1. 1épés (inverz probléma)
o Predikcio
o Koltséges kisérletek kivaltasa

@ Vizsgalt rendszerek:

o szelektiv membranok

o ioncsatorndk - nanopérusok (,,biomimetikus”)
e anyagdasvanyok (zeolitok, kaolinit)

o komplex folyadékok (folyadékkristalyok)

Dr. Boda Dezsé (Modellszamitasok alprojekt) TAMOP-4.2.2.A nyitékonferencia 2013. méjus 31. 3 /12



Modellek

Alkalmazott modellek

(@)

Multiskalas modellezés

"o

@ Az atomi részletességii modellektdl az egyszeriisitett, redukalt modellekig
,coarse-graining”)

@ A hasznalt modell a vizsgalt jelenség id6 és térskaldjatdl illetve a rendelkezésre allé
moédszerektél fiigg.
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Analitikus elméleti illetve szamitégépes szimulaciéos médszerek

Sajat fejlesztésii médszerek (Fortran, C)

@ Monte Carlo szimulacié (egyenstilyi
tulajdonsagok)

@ Molekularis dinamika, Brown-dinamika
(transzporttulajdonsigok)

@ Uj moédszerek fejlesztése — hatékony
mintavételezési technikak a fenti
méodszerek Otvozése révén:

@ Local Equilibrium Monte Carlo (LEMC):

D. Boda, D. Gillespie. Steady state electrodiffusion from the

Nernst-Planck equation coupled to Local Equilibrium Monte Carlo

simulations. J. Chem. Theory Comp., 8, 824, 2012.

.Gyari" programok @ Dynamical Monte Carlo (DMC):

Q - Z. Haté, D. Boda, T. Kristéf. Simulation of Steady-State Diffusion:
@ Materials Studio

Driving Force Ensured by Dual Control Volumes or Local

@ GROMACS Equilibrium Monte Carlo. J. Chem. Phys., 137, 054109, 2012.
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Néhéany példa

Egyeniranyit6 ioncsatorna — motivacié: Miedema pontmutaciés kisérletei

o Egy nem-egyenirdnyité ioncsatorndban (OmpF porin) a pozitiv és negativ

aminosavakkal jatszottak és egy P-N , diédat"” alakitottak ki.

@ A mutélt ioncsatorna (RREE) egyeniranyitd.
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H. Miedema, M. Vrouenraets, J. Wierenga, W. Meijberg, G. Robillard, B. Eisenberg: A Biological Porin

Engineered into a Molecular, Nanofluidic Diode, Nano Letters, 7, 2886, 2007
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Néhéany példa

Egyeniranyit6 ioncsatorna — redukalt modell

o Egy egyszerisitett modell

@ Hasznalt médszer: Nernst-Planck transzportegyenlet LEMC szimulaciékhoz
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Néhany példa

Egyeniranyit6 ioncsatorna — eredmények

@ Reprodukaltuk az egyeniranyitd tulajdonsagot

Kisérlet Elmélet
A o |
p.
E 40 -
" WT 0
]

20 L 4

RR <

RREE Ay

E -0.5

=}
= L .

O]

-40 ny=
) L i
| | I | |
-0.1 -0.05 0 0.05 0.1
Voltage / V
v
Dr. Boda Dezsé (Modellszamitasok alprojekt) TAMOP-4.2.2.A nyitékonferencia

2013. méjus 31. 8 /12



Néhéany példa

Vendégmolekulak interkalacidja rétegszilikatba

Kaolinit I
: i
@ Részletes atomi szintii &
modellezés kisérleti -

adatok alapjan
paraméterezve (2013)

@ Molekularis dinamikai
szimulaciok

o Cél: szerkezeti,
mechanikai és
termodinamikai
tulajdonsagok
meghatarozasa

@ Nagyszami atom
hasznélata (5-6000)
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Néhany példa

Komplex folyadékok vizsgalata

Elméleti szamitasok

o Kiilonboz6 alaki
molekulakbdl 4llé
rendszerek vizsgalata

@ Toémbfézisban
(fazisegyentlyok) és
pérusban

@ Elméleti mdédszerek
hasznalata
szimulaciéval
Osszehasonlitva
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Infrastruktira

Infrastruktira

Kilfoldi kapcsolatrendszer

Universidad Autonoma de Madrid,
Spain

Mexican Petroleum Institute, Mexico
City

Rush University Medical Center,
Chicago, USA

Brigham Young University, Provo,
USA

German Research School for
Simulation Sciences, Juelich,
Germany

University of Paderborn, Germany
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Szamitogép-klaszter: 104 magos, HP
Pro-Liant DL360 G5/G6, Ubuntu Linux

TAMOP-4.2.2.A nyitékonferencia 2013. majus 31. 11 /12



Megjelent/bekiildott publikaciok

o E. Meneses-Juarez, S. Varga, P. Orea, and G. Odriozola. Towards
understanding the empty liquid of colloidal platelets: vapour—liquid phase
coexistence of squarewell oblate ellipsoids, Soft Matter, 9, 5277, 2013.

e D. Boda, R. Kovécs, D. Gillespie, T. Kristéf. Selective transport through a
model calcium channel studied by Local Equilibrium Monte Carlo simulations
coupled to the Nernst-Planck equation. J. Mol. Lig., in press, 2013. DOI:
10.1016/j.molliq.2013.03.015

e D. Boda, D. Henderson, and D. Gillespie, The role of solvation in the binding
selectivity of the L-type calcium channel, J. Chem. Phys., submitted, 2013.
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