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A kurzus célja, hogy a hallgatok

jobban megismerik a modern fizikai kémidval s az ebben szerepl6 alapelvek hasznélataval a folyamatanalizis illetve
reaktortervezeés.

Tanulds eredmények, kompetenciak:

Tudas:

A hallgat6 olyan matematikai, fizikai, és fizikokémiai ismereteket szerez, amelyek révén tajékozodni tud a fizikai
kémia targyalt teriiletein. Megismeri a kapcsolodo diszciplinak legijabb kutatasi eredményeit, fejlodési iranyait is.
Jartassagot szerez tudomanyos kozlemények feldolgozasaban.

Keépesség:
Legyen tisztaban az eléadasokon hasznalt fogalmak jelentésével.

Tudja beilleszteni a kurzuson megtanultakat korabbi termodinamikai, kinetikai és anyagszerkezeti ismeretei
rendszerébe.

Legyen képes fizikai kémiai ismereteit felhasznalni a vegy€sz mesterképzési szak specialis szakmai ismereteinek az
elsajatitasakor.

Tudja alkalmazni a gyakorlatban a tantargy tanulasakor megszerzett ismereteket.

Attitiid:

A tantargy el6segiti, hogy a hallgat6, megfelel6 és atfogo fizikai kémiai tudas, tovabba korszert szemlélet birtokdban
a késobbi tanulmanyaik soran és a végzés utan az 0j szakmai informaciokat, kutatasi eredményeket megfelelen
értelmezni és értékelni tudja tovabba a természettudomanyos tudasat folyamatosan gyarapitsa. A hallgaté ennek
koszonhetden szilard elméleti alapokkal bir a fizikai kémia teriiletén, ami hozzasegiti ahhoz, hogy a szakmai
feladatait pontosan, hatékonyan végezze.

Autonomia és feleldsség:

A kurzus hozzasegiti a hallgatot ahhoz, hogy munkéjaban innovativ és hatékony legyen, tovabba szakmai és nem
szakmai korokben a biotechnoldgiai és természettudomanyos kérdésekben megalapozottan és feleldsséggel
formaljon véleményt.

IA kurzus tartalma, témakorei

Termodinamika axiomatikus felépitésben.

Alapvet6 fogalmak és alkalmazasuk az irreverzibilis termodinamika teriiletérdl.
Alapvet6 fogalmak és alkalmazasuk a statisztikus termodinamika teriiletérol.
Radiokémia

Fotokémia

Anyagszerkezet, szupramolekularis kémia

Tervezett tanulasi tevékenységek, tanitasi modszerek

A hallgatok a heti két 6ra eléadason és egy ora szeminariumon vesznek részt. Az ismereteket az el6ado(k) eloadasok
formajaban adjak at, amelyekben animaciok és videdk hasznalata is segiti a megértést. A targyhoz kapcsolodo
szeminariumon kozvetleniil az eldadas anyagahoz kapcsolodo szamolasi feladatokat oldanak meg.




Ertékelés

A félév soran a hallgatok vizsgadolgozatot készithetnek egy az eléadoval egyeztetett témarol, ennek alapjan
jegymegajanlas torténik. Emellett a vizsgajegy szobeli vizsgan is megszerezhetd.

1.
2.

Kotelezo olvasmany:

P. W. Atkins: Fizikai kémia II-III. (Tankonyvkiado, Budapest, 2002)
Pota Gyorgy (szerkesztd): Modern fizikai kémia (Digitalis Tankonyvtar, 2013)

IAjanlott szakirodalom:

1. Keszei Ern6: Bevezetés a kémiai termodinamikaba (ELTE egyetemi jegyzet,
http://keszei.chem.elte.hu/fizkem1/Tankonyv.pdf)
2. Baranyai Andras, Schiller Robert: Statisztikus mechanika vegyészeknek (Akadémiai Kiado, Budapest, 2003)
3. Zrinyi Miklos: A fizikai kémia alapjai I-III. (Miiszaki Konyvkiado, 2006)
4. Zrinyi Miklos: A fizikai kémia alapjai (Semmelweis Kiadd, Budapest, 2015)
5. Bazsa Gyorgy (szerkesztd): Nemlinearis dinamika és egzotikus kinetikai jelenségek kémiai rendszerekben
(egyetemi jegyzet, Debrecen-Budapest-G6dollo, 1992)
6. Péter Erdi, Gabor Lente: Stochastic Chemical Kinetics (Springer, 2014)
Heti bontott tematika
1. hét Klasszikus és racionalis termodinamika
TE: A hallgato atismétli a termodinamika néhany alapfogalmat és fotételeit, megismerkedik a
korabban tanult termodinamikaban jelen 1évo logikai ellentmondasokkal és képes lesz ezek
tobbféle feloldasara is.
2. hét Hagyomanyos termodinamika axiomatikus megkdzelitésben
TE: A hallgaté megismerkedik az axiomatikus termodinamika alapjaival, képes fogalomrend-
szerének hasznalatara és konkrét példakban fel tudja hasznalni a kiilonbdz6 egyensulyok jel-
lemzésére. A hallgato vilagos kiilonbséget tesz a kémiai és termikus egyenstly fogalmai ko-
z0tt.
3. hét Irreverzibilis folyamatok termodinamikéja: fogalmak.
TE: A hallgat6 ismeri az irreverzibilis termodinamika fogalomrendszerét és az
entropiaprodukcid definicidjat, azonositani tudja a termodinamikai eréket és a hozzajuk tarto-
z06 dramokat és tudja alkalmazni az Onsager-féle reciprocitasi relaciokat.
4. hét Irreverzibilis folyamatok termodinamikaja: Alkalmazasok.
TE: A hallgat6 barmely termodinamikai er6h6z definialni tudja a fenomenologikus egyenle-
tekben hozza tartozd vezetési egyiitthatokat, ismeri a kémiai affinitas szabatos termodinami-
kai definicidjat és a De Donder-egyenldtlenség hasznalataval véleményt tud mondani az irre-
verzibilis rendszerekben lezajlé kémiai reakciok iranyarol.
5. hét Statisztikus termodinamika: Fogalmak.
TE: A hallgato ismeri a molekularis allapot, a konfiguracio és az allapotdsszeg fogalmat, s
ezek segitségével tetszleges diszkrét energiaju rendszerekben meg tudja adni a belso energi-
ara és entropiara vonatkozd Osszefliggéseket.
6. hét Statisztikus termodinamika: Alkalmazasok.
TE: A hallgato a statisztikus termodinamika eszkozeivel ki tudja fejezni egy molekularis
rendszer transzlacios, forgasi, rezgési és elektronenergia-jarulékait, s ezek segitségével elsaja-
titja a h6kapacitas, z&érusponti entropia és az egyensulyi allando kifejezéséhez sziikséges
alaposszefiiggéseket.
7. hét Klasszikus kinetikai alapok, kinetikai egyszer(isito elvek
TE: A hallgat6 halad6 szinten tudja hasznalni a sebesség-meghatarozo 1épésre, steady-state
kozelitésre, eldegyensulyra, nagy feleslegben hasznalt reaktansokra és kinetikailag elkiiloniilo
lépésekre alapozott egyszeriisitd elveket. Felismeri azt is, hogy ezek indokolatlan hasznalata
milyen torzitdsokhoz illetve hibdkhoz vezet.
8. hét Reakciémechanizmusok analizise.
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TE: A hallgat6 egy Osszetett reakciorendszerben felismer kiilonbozo reakcidutakat. Megfelel6
koriilmények esetén képes modellredukciot végrehajtani illetve ismeri a globalis és lokalis
érzékenységanalizis modszereit és tudomanyos jelentGségét.

9. hét Kinetikai folyamatok reaktorokban.
TE: Az hallgaté ismeri a folytonosan kevert tankreaktor (CSTR), fluidizacios reaktor, csére-
aktor miikodésének alapelveit, a korabban megismert matematikai egyenleteket képes hasz-
nalni ezek kinetikai analizisében. A hallgatd betekintést nyer a TAP (Temporal Analysis of
Products) reaktor miikddési elvébe.

10. het Sztochasztikus kinetikai modellek.
TE: A hallgaté megismeri a reakciokinetika egyedi molekulakra alapozott (sztochasztikus)
elméletét. A determinisztikus sebességi egyenlet alapjan tetszéleges rendszerre fel tudja irni a
sztochasztikus vezéregyenletet, tisztdban van a vezéregyenlet alapvetd sajatsagaival.

11. hét Sztochasztikus kinetikai alkalmazasok.
TE: A hallgaté meg tudja adni az elsérendii reakciorendszerek altalanos determinisztikus és
sztochasztikus leirasat. Sztochasztikus térképek alapjan el tudja donteni, mikor nem lehetsé-
ges a determinisztikus megkdzelités hasznélata a gyakorlati problémakban.

12. hét Fotokémiai alapfogalmak, a fotonok és a molekuldk kdlcsonhatésa.
TE: A hallgat6 ismeri a kovetkez6 fogalmakat: Franck-Condon elv, elektronadtmenetek fény-
elnyelés soran, oszcillatorerdsség és hataskeresztmetszet.

13. hét Fotofizikai folyamatok jellemzése.
TE: A hallgaté ismeri a fluoreszcencia, foszforeszcencia, sugarzasmentes fotofizikai folyama-
tok, intra- és intermolekularis energiaatadas fogalmat, érti a fotofizikai folyamatok kinetika-
jat.

14. hét Fotokémiai folyamatok leirasa.

TE: A hallgat6 ismeri a fotoizomerizacio, fotodisszociacio, fotoszubsztiticio, fotoaddicio,
fénnyel indukalt redoxireakciok fogalmat, példakat tud mondani ezekre.




