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A folyadékok (és az amorf anyagok) rendezetlen szerkezetének felderitése még az egyetlen kémiai elemet tar-
talmazo rendszerekben (pl. a fémolvadékok) sem magatol értetodo feladat: a diffrakcios kisérlet csak a kéttest-
korrelacidkrol szolgaltat informaciét. A sokszor problémas kiértékelést kovetoen kapott radialis eloszlasfiig-
gvény, g(r), mar a legegyszerubb tobbrészecske-korrelaciokrol (mint pl. a szogeloszlasok) sem ad képet: ezért
szitkségesek a kozvetleniil a mérési adatok alapjan szerkezeti modelleket eloallité szamitégépes modszerek.
Az egyik ilyen szimulacios eljaras az in. Reverse Monte Carlo (RMC) modellezés [1], melynek eredményekép-
pen a rontgen- és neutrondiffrakcios, valamint EXAFS kisérleti adatokkal konzisztens, tobb (tiz)ezer atomot
tartalmazoé részecske-konfiguraciok nyerhetok. Az eloadas az RMC modszer legujabb valtozatat, a koleson-
hatasi potencialokat is alkalmazé RMC_POT eljarast [2], valamint ennek (megvaldsult és lehetséges jovobeni)
alkalmazasait ismerteti a molekularis folyadékok (mint pl. a viz és vizes oldatok) korében.
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