Szelektiv iontranszport szamitasa poruson keresztiil a Nernst-Planck
egyenlethez csatolt Lokalis Egyensulyi Monte Carlo szimuléaciéval
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Célunk az ionok transzportjanak tanulmanyozasa poéruson keresztil egy molekularis modell
alapjan. Az altalunk tanulmanyozott rendszer egy bioldgiai példa: egy modell-kalciumcsatorna
szelektivitasat vizsgaljuk. Kiszamitjuk, hogy killénb6z6 6sszetételd NaCl-CaCl, elegybdl mennyi
Na" illetve Ca®* ion halad 4t a csatornan.

Feltessziik, hogy a transzport diffuzié és hogy azt a Nernst-Planck-egyenlet (NP) irja le. Az
egyenlet megoldasahozu sziikségiink van a koncentracio és az elektrokémai potencial kozott egy
Osszefuggésre, amit jelen esetben a Lokalis Egyensulyi Monte Carlo (LEMC) szolgaltat
szamunkra (NP+LEMC modszer). Az NP+LEMC rendszerben iterativ médon kapjuk a
megoldast, ahol az iteraci6 alapjat az képezi, hogy a kontinuitasi egyenletnek (az
anyagmegmaradasnak) teljestilnie kell.

Eredményeink ravilagitanak arra, hogy a kalciumcsatorna szelektivitisa (a Ca®" és Na* ionok
fluxusainak aranya) egyszerre fligg attdl, hogy a kilénb6zé ionok milyen valdszinGséggel
adszorbealédnak a poérusba, illetve hogy melyik mennyire mozgékony a csatornaban.
Eredményeinket Dinamikai Monte Carlo adatokkal hasonlitjuk 6ssze.



