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A tantargy felvételének elézetes kovetelménye:
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Tantargyteljesitési kovetelmény:

a.)a tanorakon valé részvétel kovetelményei és a tavolmaradas potlasanak lehetésége: A
szeminariumokon a részvétel kotelez6. Megfelelden indokolt hidnyzas két alkalommal
lehetséges.

b.)a félévkozi ellendrzések szama, témakore, idopontja, potlas és javitas lehetosége: ---

c.)a teljesitésértékelés (szamonkérés) modja: A félév utolsd hetében lehetdség van egy
jegymegajanld ZH irasara. Ha ez nem sikertil, szobeli vagy irdsbeli vizsgazni lehet a kiadott
tételsor alapjan.

A targy tematikaja: (a kurzus heti bontasbeli tematikdja)

1.

Klasszikus és racionalis termodinamika

A termodinamika elsé fotétele, belsd energia, entalpia, hdkapacitds, a masodik fotétel,
entropia, szabadenergia, szabadentalpia, a harmadik f6tétel, fontos derivaltak, parcialis
molaris mennyiségek, kémiai potencial, a klasszikus termodinamika kritik4ja, racionalis
termodinamika alapjai.

. Irreverzibilis folyamatok termodinamikaja: fogalmak

A nemfolytonos rendszer, entropiaprodukcio, dramok és erdk a transzportfolyamatoknal,
az Onsager-féle reciprocitési relaciok, Seebeck-hatas €s Peltier-hatas, az Onsager-elmélet
kritik4ja, minimalis entropia-produkcié elve, altaldnos evolucids kritérium.

. Irreverzibilis folyamatok termodinamikaja: alkalmazas

Hoatadas izolalt rendszerben, termoozmdzis, Knudsen-gazok, daramldsi potencidl,
elektroozmdzis, egyéb elektrokinetikai jelenségek, nemegyensulyi reakciorendszerek, a
folytonos formalizmus.

. Statisztikus termodinamika: fogalmak

A molekularis allapotok eloszlasa, konfiguracido ¢és statisztikus suly, pillanatnyi és
legvalosziniibb  konfiguracio, molekularis allapotdsszeg, az allapotdsszeg fizikai
értelmezése, belsd energia, statisztikus entrdpia, kanonikus allapotdsszeg és a benne tarolt
termodinamikai informéacio.



. Statisztikus termodinamika: alkalmazas

Az allapotosszeg Osszetevoi (haladd mozgés hozzajaruldsa, forgasi hozzajarulas, rezgési
hozzajarulds, elektronok hozzéjarulasa), fliggetlen €s megkiilonboztethetetlen részecskék,
termodinamikai fliggvények (4tlagos energia, hdkapacitéas, zéruspont-entrdpia, egyensulyi
allando) kapcsolata az allapotosszeggel.

. Klasszikus kinetikai alapok, kinetikai egyszeriisito elvek

Reakciosebesség, sebességi egyenlet, kinetikai differencialegyenletek €s megoldasuk,
direkt és inverz feladat, Arrhenius-egyenlet, {itk6zési elmélet, atmeneti komplex elmélete,
kinetikai egyszertisitd elvek (megmaradé mennyiségek, nagy feleslegben alkalmazott
reaktans, gyors eléegyensuly, sebességmeghatarozo 1épés, kvazistacionarius kozelités).

. Reakciomechanizmusok analizise

Reakciomechanizmusok analizise, reakcidutak, reakcidomechanizusok redukcidja, redukcid
iddskala-analizis nélkiil, redukcid nagyon kiilonboz6 iddskalak alapjan, lokalis €s globalis
érzékenység- és bizonytalansaganalizis, a bizonytalansaganalizis fontossaga.

. Kinetikai folyamatok reaktorokban

Reaktorok tipusai, CSTR ¢és alkalmazasa a reakcidkinetikaban (sziikséges reaktortérfogat
meghatarozéasa, konverzid szamoldsa, sorba kapcsolt reaktorok), fluidizacids reaktor,
csOreaktor, idealis kiszoritdsu csoéreaktor €és alapegyenlete, a reaktor adott mértékii
atalakulast biztositd térfogata allandd nyomason és homérsekleten, valamint adiabatikus
folyamatoknal, katalitikus reakciok csOreaktorban.

. Sztochasztikus kinetikai modellek

Makroszkopikus, mikroszkopikus és mezoszkopikus elméletek, példak sztochasztikus
kinetikai reakciokra (molekularis biokémia, szelekcid, sugéarkémia, bolondora-reakcio,
Soai-reakcio), CDS modell és alapfeltételei.

10. Sztochasztikus Kinetikai alkalmazasok

Altalanos formélis mechanizmus, infinitézimélis reakciovalosziniiség, az alapegyenlet,
Kurtz tétele, stacionarius valdszinliségek, varhato érték és szords, a generatorfliggvény,
sztochasztikus szimulaciok, Gillespie-algoritmus, sztochasztikus térképezés és példak
(elsérendii reakciorendszerek, racemizacio, enzimkinetika, kirdlis autokatalizis, erdsités).
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