Reakciókinetikai tételek,  II. vegyész, 1999


A reakciókinetika története; a reakciósebesség definíciója, kifejezése 	�EMBED Equation ���  deriváltakkal.


Potenciálfelületek reagáló részecskerendszerekben.


Az átmeneti állapot elmélet.


A sebességi együttható hőmérsékletfüggése és nyomásfüggése.


Elemi reakciók definíciója, típusai. Elemi reakciók koncentráció – idő függvényei.


Elsőrendű reakciók differenciálegyenlete, megoldásai.


Másodrendű reakciók differenciálegyenlete, megoldásai.


A Lindemann- és az RRKM-elmélet.


Harmadrendű reakciók, előegyensúly.


Sebességmeghatározó lépés különböző mechanizmusok esetén.


Egyensúlyra vezető reakciók kinetikája.


Párhuzamos reakciók kinetikája.


Sorozatos reakciók kinetikája.


Csatolt kinetikai egyenletek megoldása sajátérték módszerrel.


Bonyolult mechanizmusok kvázistacionárius megoldása.


Láncreakciók, robbanások.


Katalizátorok és inhibitorok. Sav-bázis katalízis.


Kísérleti módszerek a reakciókinetikában.


Heterogén folyamatok, heterogén katalízis.


Reakciómechanizmusok felderítése, kísérleti reakciókinetika.


Reakciókinetikai eredmények kiértékelésére használatos numerikus módszerek.


�
Statisztikus termodinamika és elektrokémia tételek,  II. vegyész, 1999


Mikrokanonikus sokaság. Mikrokanonikus energiaeloszlás és partíciós függvény.


A partíciós függvény értelmezése. Energia szerinti és állapot szerinti notáció.


A belső energia és az entrópia kifejezése mikrokanonikus partíciós függvénnyel.


Kanonikus sokaság. Kanonikus energiaeloszlás és partíciós függvény.


Termodinamikai mennyiségek kiszámítása a kanonikus partíciós függvényből.


Molekuláris partíciós függvények. Kanonikus partíciós függvény és termodinamikai mennyiségek kiszámítása molekuláris partíciós függvényből.


Termodinamikai mennyiségek és egyensúlyi állandó statisztikus termodinamikai számítása.


Az elektródfolyamatok kinetikája.


Az elektródfolyamat részlépései. Az áramsűrűség és a reakciósebesség közötti összefüggés. Az áram és a potenciál kapcsolata egyszerű redoxireakciók esetén stacionárius körülmények között. A polarizációs görbe. 


Az egyensúly kinetikai értelmezése. A csereáram. A reverzíbilis és az irreverzíbilis viselkedés értelmezése.


A töltésátlépési reakció sebességét megszabó tényezők. Az elektronátlépés kinetikai leírásának klasszikus (Erdey-Grúz és Volmer - féle) elmélete. Az átlépési tényező értelmezése az aktivált komplexum elmélete és potenciálisenergia-görbék ((G – reakciókoordináta függvények) segítségével.


Az elektronátlépési reakció sebességét meghatározó tényezők elektródreakciók és oldatbeli elektroncsere-reakciók esetén. A Marcus-féle elmélet fő vonásai.


Az anyagtranszport hatása az elektródfolyamat kinetikájára. A Nernst – Planck – egyenlet. A diffúzió, a migráció és a konvekció szerepe. A diffúziós áram, a diffúziós határáram. A diffúziós rétegvastagság fogalma.


Az elektrokémiai határfelületi fázisok termodinamikai leírása. A Gibbs – Lippmann – egyenlet. Az elektrokémiai kettős réteg szerkezetére vonatkozó modellek. A kapacitív áram. Az elektródfolyamat sebessége és a kettős réteg szerkezete közötti kapcsolat.


Összetett elektródreakciók kinetikája. Többszörös elektronátlépés. Az adszorpció (kemiszorpció, elektroszorpció) hatása a kinetikára. Sorozatos és párhuzamos töltésátlépés. A kapcsolt kémiai reakciók szerepe. Az elektrokatalízis.


Az elektrokémia gyakorlati kérdései. Az elektrolízis kivitelezésének főbb szempontjai. Az elektrokémiai ipar. Áramforrások.


A korrózió elektrokémiai mechanizmusa. Fémek passzivitása. A korrózió elleni védelem elvi és gyakorlati szempontjai.


