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A folyadékok (és az amorf anyagok) rendezetlen szerkezetének felderítése még az egyetlen kémiai elemet tar-
talmazó rendszerekben (pl. a fémolvadékok) semmagától értetodo feladat: a diffrakciós kísérlet csak a kéttest-
korrelációkról szolgáltat információt. A sokszor problémás kiértékelést követoen kapott radiális eloszlásfüg-
gvény, g(r), már a legegyszerubb többrészecske-korrelációkról (mint pl. a szögeloszlások) sem ad képet: ezért
szükségesek a közvetlenül a mérési adatok alapján szerkezeti modelleket eloállító számítógépes módszerek.
Az egyik ilyen szimulációs eljárás az ún. Reverse Monte Carlo (RMC) modellezés [1], melynek eredményekép-
pen a röntgen- és neutrondiffrakciós, valamint EXAFS kísérleti adatokkal konzisztens, több (tíz)ezer atomot
tartalmazó részecske-konfigurációk nyerhetok. Az eloadás az RMC módszer legújabb változatát, a kölcsön-
hatási potenciálokat is alkalmazó RMC_POT eljárást [2], valamint ennek (megvalósult és lehetséges jövobeni)
alkalmazásait ismerteti a molekuláris folyadékok (mint pl. a víz és vizes oldatok) körében.
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