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Kutatasi tevékenység:

A fehérjék vezetként viselkedésének!!! magyarazata még mindig egy nyitott kérdés. A
lokalizalt molekulapalyak és a kritikus energiaszint-statisztikal? arra a kovetkeztetésre ad
okot, hogy ezekben a hosszt feltekeredett aminosav lancokban esetlegesen ,,szupravezetd
szigetek” is létrejohetnek®). Ebben az esetben kiindulhatunk a BCS elméletbél, amelybél az
alabbi egyszerisitett Hamilton operatort kapjuk ¢és egy gap egyenletet az adott
molekulapalyan (A,
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Ahol € jeloli az energiaszinteket, £r a Fermi energiat, g a csatolas erdsségét, T a
homeérsékletet. Kritikus hdmérsékleten a gap eltiinik és megsziinnek a szupravezetd allapotok.
A legnagyobb kihivast az M matrix kiszamolasa jelenti. Ez kapcsolja 6ssze a kiilonb6zd
energiaszinteket. Az altalunk hasznalt kvantumkémiai csomag (Yaehmop) kiterjesztett Hiickel
modszert alkalmaz, melyben Slater tipust palydk hasznélatosak és ezeknek a szorzatainak
integraljanak elvégzése bonyolult.

Els6ként egy Monte Carlo tipusu integralast programoztam le, melyben importance sampling-
et is alkalmaztam, a kovetkezOképpen: a molekula atomjait kdrbevettem “felfijt” 2s palyakkal
€s az ebbdl kapott valoszinliségi eloszlasbol mintavételeztem az integralasi pontokat.
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1. B5 vitamin kériil kijelolt térfogat
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Ez a modszer viszont nem bizonyult elég gyorsnak ahhoz, hogy fehérjék fentebb emlitett M
matrixat kiszamoljuk, ezért egy effektivebb modszert kellett keresnem.

Talaltam egy Python csomagot, amely a Las Vegas és a Monte Carlo algoritmusokat 6tvozi
(vegasP®]). Ezzel mar kisebb molekulak (vitaminok) M matrixat ki lehetett szamolni, de
parhuzamostiva és 30 magon futtatva is 6-16 oraba telt. Ezzel egyértelmiivé valt, hogy mas
iranybdl kell megkdzeliteni a problémat, ezért elkezdtem keresni a szakirodalomban Slater
tipusu palyék integraljairol szol6 cikkeket.

Lilian Berlu és Philip Hoggan cikke!® az olyan “molecular quantum similarity measurement”-
ekhez kapcsolddd hasznos integralokrol irddott, melyeknél a kutatok Slater tipusu palyakat
hasznalnak a molekulak leirasara. A quantum similarity measurement arra hivatott, hogy
megadja két molekula elektronsiiriiségének a hasonloésagat. Ehhez a két molekulapalya
négyzetének szorzatat kell kiintegralni, ami szerencsénkre éppen egyezik az M matrix
elemeivel. Minden molekulapalya atomi palyak (1s, 2s, 2p, stb.) linearkombinacioja, igy két
molekulapalya négyzetének szorzata tulajdonképpen a kovetkezd tagok Osszegébdl épiil fel:
négy atomi palya szorzata megszorozva a hozzéjuk tartozo négy konstans linearkombindcios
egylitthatoval. A cikkben egyszer(i képletet kapunk az egy centrumt integralok elvégzésére,
melyhez Gaunt egyiitthatok kiszamolasa sziikséges. Mivel az atomi palyak nem tdl kiterjedtek
¢s a molekulapalyak is lokalizaltak fehérjék esetében, igy az M matrix elemeihez csak az egy
centrumu integralokat hasznaljuk fel.

Tovabb egyszeriisiti a szamolast, ha figyelembe vessziik, hogy fehérjéket vizsgalunk, ugyanis
a legtobb fehérjében csak C, N, O, H és S atomok talalhatok. Ezeknek maximum p palyaik
lehetnek. A nem zérust add integralokban az atomi palyak kombinacioi a kovetkezok:

e 5sss (1db)

e pipipipi (3 db)
e pipiss (18 db)
e pipipjp; (36 db)

Ezeknek az atomi palya szorzatoknak az integraljait analitikusan ki lehet szamolni.
Beszorozva a megfeleld egyiitthatokkal és 0sszegezve a tagokat, megkapjuk az M matrix egy
centurmu integralokkal kozelitett elemeit. A 2. abran lathatjuk, hogy az igy kozelitett LUMO
alatti molekulapalyakhoz tartoz6 matrixelemek (One center integral) nem sokban térnek el a
vegas altal kiszdmoltaktol. LUMO felett mar sokkal nagyobb a kiilonbség a két mddszer
kozott, de a szupravezetés szempontjabol szamunka Gigyis a betoltott palyak a fontosak.

Ezzel a kozelitéssel élve a fehérjékre is belathatd idon beliil megkonstrudlhatdo az M matrix,
példaul a 6114 palyaval bir6 apomioglobinra a futdsi id6 kb. 6 6ra (parhuzamostiva, 30
magon futtatva). Ennek kiértékelése egyeldre folyamatban van.
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2. M métrix 8sszehasonlitasa

Tanulmanyi tevékenység:

A félév soran az alabbi kurzusokat végeztem el:

o Az érzékelés biofizikaja I1.: Bioakusztika (jeles)
e Nyitott kvantumrendszerek elméletei (jeles)

Oktatasi tevékenység:

o Fizika II. (targykoéd: AMXFI2VBNE) eléadas és gyakorlat az Obudai Egyetem Alba
Regia Miiszaki Kardn masodéves villamosmérndk hallgatoknak. (heti 2+1 ora)

e Fizika numerikus modszerei II. (targykod: fiznum2f19la): konzultalas a didkokkal a
beadandokkal kapcsolatban; majd a beadandok értékelése, atbeszélése.

Szakmai kozéleti tevékenység:

e Kisérletek bemutatisa az Atomcsillen online
e 5 ELTE TTK podcast felvételen vald részvétel, mint riporter
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