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A részletes reakciomechanizmusokon alapulé modellek megbizhatdsaga

Turédnyi Tamaés
ELTE Kémiai Intézet, Reakciokinetikai Laboratérium

A legtobb kémiai reakcio soran a kiinduldsi anyagokbdl nem kozvetlenil keletkeznek a
végtermékek, hanem sok reakciolépésen keresztill. A részletes reakcibmechanizmusok akar
tobb sz&z anyagfajta tobb ezer reakciOlépését is tartalmazhatjdk. Ilyen reakcio-
mechanizmusokat gyakran alkalmaznak égési, légkorkémiai és vegyipari folyamatok
leirdsandl. A részletes reakcidomechanizmusokon alapuld szimulaciokat fel lehet hasznalni
égesek (kazanok, motorok, géazturbindk) és vegyipari folyamatok optimalizalasara, hogy a
berendezések hatékonyabbak legyenek és kevesebb szennyezdanyag keletkezzen. Az egyik
kulcskérdés ezeknek a szimulacios eredményeknek a megbizhatdsaga.

A gézkinetikai és termodinamikai adatbazisok minden reakcidsebességi egyitthatohoz
illetve képzdédési entalpiahoz megadjak azok bizonytalansagat is. Szamitottuk tobb
reakciokinetikai modell eredményének bizonytalansagét a kinetikai és termodinamikai adatok
bizonytalansiga alapjan. Ezeket a szdmitasokat (gy lehet finomitani, ha figyelembe vessziik a
reakciokinetikai és termodinamikai paraméterek bizonytalansaganak korrelaltsagat is. Ha a
paramétereket szamos mérési adat egyidejii felhasznalasaval szamitjuk, akkor nemcsak az
eddigieknél pontosabb értékeket kapunk, de pontosabban megismerhetjiik a paraméterek
egyuttes bizonytalansigi tartomanyat is. Ennek alapjan viszont az eddigieknél sokkal
pontosabban tudjuk meghatarozni a részletes reakcidémechanizmusokon alapulé modellek
eredményének megbizhatdsagat.



Grafit-oxid/grafén alapti nanokompozitok és nanorétegek eléallitasa és
tulajdonséagai

Szabo Tamas
SzTE Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék

Az anyagtudomany egyik legérdekesebb, az utobbi iddben egyre nagyobb intenzitassal
kutatott terlilete a grafének eldallitasanak, szerkezetének, tulajdonsagainak vizsgalata. A
nagyaranya érdeklodést a grafén eddig megismert, sok esetben egzotikus fizikai és kémiai
tulajdonsigai indukaltdk. Ez az anyag a haromdimenzids grafitkristaly elemi, kvazi-
kétdimenzios épitékove, szénatomok hatszoges szimmetrigju sikhal6ja, amelyet szabad
allapotban igen nehéz izolalni. Igen kevés hibahelyet tartalmazé grafén jelenleg csak fizikai
modszerekkel allithatd eld, makroszkopos mennyiségi lamella ugyanakkor kémiai
exfolidcioval, egyszeriien szintetizalhatd. Ez utobbi modszerek ko6zos jellemzbje a
grafitkristalyok igen erélyes oxidécidja, amely sorén un. grafit-oxid (GO) keletkezik. Ez a
nem-sztochiometrikus, réteges szerkezetli hidrofil grafitvegyiilet vizes kozegben elemi,
grafén-oxid rétegekre hasithatd, az elemi (elektromosan szigetelé) lamellak pedig — a kivant
technolégiai 1épések elvégzése utdn — redukciés modszerekkel (elektromosan vezetd)
grafénné alakithatok at.

El6adasomban a grafit-oxid szerkezetének és tulajdonsigainak ismertetése utén
kiilonboz6 ,,3D” nanokompozitokkal (pl. nagy fajlagos feliiletii, magnesesen modositott szén
kompozit, fotokatalizatorok, protein/GO bionanokompozitok) és elektromosan vezetd,
transzparens ,,2D” nanofilmekkel kapcsolatos kutatasi eredményeimet mutatom be.



