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3. A tantárgyfelelős személy és tanszék: 

Dr. Láng Győző, Kémiai Intézet (Fizikai Kémiai Tanszék)

4. A tantárgy előadója: 

	Név:
	Beosztás:
	Tanszék, Int.:

	Dr. Láng Győző
	egyetemi docens
	Kémiai Intézet

	Dr. Turányi Tamás
	egyetemi docens
	Kémiai Intézet


5. A tantárgy az alábbi témakörök ismeretére épít: bevezető tárgy
(A tárgy a középiskolai fizika, kémia és matematika anyag ismeretét feltételezi)

6. Kötelező/ajánlott előtanulmányi rend: -

7. A tantárgy célkitűzése:

A fizikai kémiai alapismeretek elsajátítása, különös tekintettel a termodinamikai, a kinetikai és az elektrokémia témakörökre. A fizikai kémiai alapozás mellett a tárgy célja az is, hogy betekintést nyújtson a méréselmélet, a méréstechnikai és a hibaszámítás egyes területeire. 

8. A tantárgy részletes tematikája:

I. témakör: a reakciókinetika és a termodinamika alapjai

1. A reakciókinetika alapfogalmai; Koncentrációváltozási-sebesség, reakciósebesség, sebességi egyenlet, sebességi együttható, részrend és bruttó rend. A kinetikai differenciálegyenlet, felírása, megoldása. Elemi reakció és a tömeghatás törvénye. Molekularitás. A sebességi együttható hőmérsékletfüggése. Arrhenius egyenlet és Arrhenius ábrázolás. 

2. Egyszerű kinetikai rendszerek; Elsőrendű és másodrendű bomlások egyenletei: differenciális alak, lineáris és nemlineáris integrált alak. Felezési idők. A mérési adatok kiértékelése. Sorozatos és párhuzamos reakciók. 

3. Összetett reakciók; Bruttó reakcióegyenlet, bruttó sebességi egyenlet, reakciómechanizmus. Kinetikai egyszerűsítő elvek: sebességmeghatározó lépés, kvázistacionárius közelítés, gyors előegyensúly, nagy feleslegben alkalmazott reaktáns. 

4. Láncreakciók; Láncreakciók reakciólépései: láncindítás, láncfolytatás, inhibíció, láncelágazás, lánclezárás. Láncvivők. A H2-Br2 reakció. Nyílt láncú és elágazó láncú reakciók. Láncrobbanás és hőrobbanás. Katalízis, katalizátor, autokatalízis, homogén és heterogén katalízis. Michaelis-Menten enzimkatalízis modell.

5. Gázállapot;Állapotjelzők és definícióik. Hőmérséklet mérése, hőmérsékleti skálák. A termodinamika nulladik főtétele. Állapotegyenletek. A tökéletes gáz állapotegyenlete. Parciális nyomás és Dalton törvénye. 

6. Reális gázok; Kompresszibilitási tényező és kompresszibilitási diagram. Boyle hőmérséklet. Viriál állapotegyenlet és van der Waals egyenlet. Reális gáz V-p diagramja. Izotermák. Kritikus értékek. Gázok és gőzök. 

7. A termodinamika alapfogalmai; Rendszer (nyílt, zárt, izolált), környezet, reverzibilis és irreverzibilis folyamatok, intenzív és extenzív sajátságok, állapotfüggvények és folyamatfüggvények. Belső energia, munka, hő. Térfogati munka. Előjelkonvenció. A termodinamika I. főtétele. 

8. A belső energia és az entalpia változása; Az entalpia definíciója és tulajdonságai. U és H teljes differenciálja. Joule-Thomson effektus, mérése, gyakorlati alkalmazásai. Inverziós hőmérséklet. Hőkapacitás. A belső energia és az entalpia megváltozása, munkavégzés és hőváltozás izoterm, izobár, izochor és adiabatikus folyamatokban. 

9. Termokémia; Exoterm és endoterm folyamatok. Standard állapot, termokémiai egyenlet, standard reakcióentalpia, standard moláris képződési entalpia, referencia-állapotú elem. Hess tétele. Folyadék és gázreakciók hőhatásának mérése. A reakcióhő hőmérsékletfüggése. 

10. A termodinamika II. főtétele; Az entrópia definíciója és tulajdonságai. Az entrópia számítása izoterm, izobár, izochor, és adiabatikus reverzibilis folyamatokra. Entrópiatétel és következményei. Clausius egyenlőtlenség. 

11. Az entrópiafogalom használata;Hőerőgépek és hatásfokuk. Carnot-hatásfok. Carnot ciklus tökéletes gázzal. Hőmérséklet mérése reverzibilis Carnot-ciklussal. Hűtőgép és hőszivattyú. Boltzmann entrópia egyenlete. A termodinamika III. főtétele, következménye, statisztikus magyarázata. 

12. Termodinamikai potenciálfüggvények;A szabadenergia definíciója, számítása, tulajdonságai. A szabadentalpia definíciója, számítása, tulajdonságai. A kémiai folyamatok iránya. Standard reakció-szabadentalpia, standard moláris képzõdési szabadentalpia. 

II. témakör: többfázisú és többkomponensű rendszerek

1. Tiszta anyagok fázisátmenetei; Homogén, inhomogén és heterogén rendszerek. Fázisok és fázisegyensúlyok. Fázisegyensúly feltétele. Clapeyron és Clausius-Clapeyron egyenletek. Forráspont, olvadáspont és hármaspont. Forráspont változása a nyomással. 

2. Fázisdiagramok; Jellegzetes pontok és vonalak a fázisdiagramokon. A CO2 és a H2O fázisdiagramja. Termodinamikai rendszerek szabadsági foka. A Gibbs-féle fázistörvény. Termodinamikai mennyiségek változása forrásponton történő párolgásnál. 

3. Elegyek; Elegyedés, elegy, oldószer, oldott anyag, oldat. Koncentráció-egységek. Extenzív mennyiségek változása elegyedéskor. G, H, V és S ideális elegyek képzõdésekor. A szabadentalpia hőmérséklet- és nyomásfüggése. Reális elegyek. 

4. Parciális moláris mennyiségek; Parciális moláris mennyiségek meghatározása. A Gibbs-Duhem egyenlet. A kémiai potenciál. Aktivitás és fugacitás. 

5. Elegyek és fázisváltozások; Raoult és Henry törvényei. Oldhatóság hőmérséklet és nyomásfüggése. Eutektikumok. Eutektikus összetétel és hőmérséklet. Nevezetes eutektikumok. 

6. Kolligatív sajátságok; Forráspontemelkedés, fagyáspontcsökkenés, ozmózis. 

7. Desztilláció; Desztillációs diagramok és típusaik. Azeotropikus összetétel. Tányérszám. Vákumdesztilláció és vízgőzdesztilláció. 

8. Kémiai egyensúly; Sztöchiometriai egyenlet. Reakciófok-változó és reakció-szabadentalpia. Az egyensúly feltétele. Standard reakció-szabadentelpia, reakcióhányados, Kx és Kp. Az egyensúlyi állandó meghatározása termodinamikai és kinetikai alapon. Az egyensúlyi állandó hőmérséklet- és nyomásfüggése. A legkisebb kényszer elve. 

9. Transzportjelenségek; Viszkozitás definíciója, mértékegysége, hőmérséklet-függése, mérése. Stokes-törvény. Diffúzió. Diffúziós áramsűrűség, Fick I. törvénye. Konvekció. Diffúziót, konvekciót és kémiai reakciót leíró 1D parciális differenciálegyenlet. Fick II. törvénye. Hővezetés, hőáram sűrűség, hővezetési együttható, hővezetési egyenlet. Transzportfolyamatok kereszteffektusai. 

10. Határfelületi jelenségek; Felületi energia és felületi feszültség. Eötvös törvény. Görbült felületek gőznyomása. Kelvin egyenlet. A görbült felületek gőznyomásának következményei a mindennapi életben. Adszopció, fiziszorpció, kemiszorpció, aktív hely, relatív borítottság, adszorpciós izoterma. Langmuir-féle izoterma egyenlete és levezetése. BET-izoterma. Kromatográfia. Elúciós kromatográfia, papír- és vékonyréteg-kromatográfia. 

III. témakör: elektrokémia

1.  Homogén elektrokémiai rendszerek egyensúlyai; elektrolit, elektrolitikus disszociáció, elektrolitoldatok, az elektroneutralitás tétele, erős-, gyenge elektrolit, az Ostwald-féle hígítási törvény, abszolút és relatív aktivitás, közepes aktivitás, aktivitási tényező, az aktivitási tényező változása a koncentrációval, a Debye - Hückel elmélet alapfeltevései, az ionerősség, a pH fogalma és mérése.

2.  Transzportfolyamatok homogén elektrokémiai rendszerekben; diffúzió, ionok elektromos mozgékonysága, az elektrolitok diffúziója és az elektromos áram vezetése, az elektrolitok vezetését befolyásoló tényezők, fajlagos vezetés, moláris fajlagos vezetés, az elektrolit moláris fajlagos vezetésének változása a koncentrációval (Kohlrausch szabály), az ionok független vándorlásának törvénye (Kohlrausch törvény), az átviteli szám, a vezetés mérése konduktométerrel.

3.  Az elektrokémiai cella; galváncella, galvánelem, elektrolizáló cella, az elektrokémiai kettősréteg, egyensúlyok a fém/elektrolit oldat fázishatáron, a csereáram, celladiagram, cellareakció, kapocsfeszültség, „belső ellenállás”, elektromotoros erő, az EMF mérése, a diffúziós potenciál, a cellareakció potenciálja, termodinamikai paraméterek meghatározása elektrokémiai mérések segítségével.

4.  Elektródok; elektródpotenciál, egyensúlyi elektródpotenciál, az elektródreakció potenciálja, Nernst-egyenlet, „formális potenciál”, elsőfajú elektródok (fémion/fém, gázelektródok), másodfajú elektród (Ag/AgCl, kalomel), redoxi elektródok.

5.  Heterogén elektrokémiai rendszerekben végbemenő folyamatok; az elektródfolyamat mint heterogén részlépései, elektródreakció, az áramsűrűség és a reakciósebesség kapcsolata; anódfolyamat, katódfolyamat; az elektródon átfolyó áram és a túlfeszültség kapcsolata (polarizációs görbe); a polarizációs görbe alakja ha a sebességmeghatározó részfolyamat a diffúzió (diffúziós határáram, polarográfia).

6.  Az elektrokémia néhány gyakorlati vonatkozása ; fémek korróziója (helyi elem modell; anódos-, katódos védelem, passziváció), a víz stabilitási diagramja, ionszelektív elektródok, primer elemek (Leclanché, alkáli mangán), szekunder elemek, akkumulátorok (ólom, NiFe, NiCd, Li), tüzelőanyag elemek, a Weston-féle normálelem, „modern” áramforrások (Li-interkalációs elemek, polimerek használata az áramforrásokban), membránfolyamat, stacionárius anyagáram membránon keresztül. 

IV. témakör: méréselmélet, méréstechnika és hibaszámítás; 
1.  Kísérlet, mérés, modellalkotás; modell, a kísérlet, a kísérletek csoportosítása, kísérlettervezés, mérési jegyzőkönyv, a mérés gyakorlati megvalósítása, extenzív és intenzív mennyiségek mérése, Hőmérsékletmérés, Nemzetközi Hőmérsékletskála, hőmérsékletmérő módszerek és eszközök, a hőmérséklet mérése elektromos jelet szolgáltató érzékelőkkel. 

2.  A mérőrendszer alapegységei, az egyes részek funkciója; a mérőrendszer felépítése, a mérést végző feladatai, érzékelő, a biológiai érzékelő felépítése, átviteli függvény, analóg és digitális mérőműszer, számítógép alkalmazása a mérési adatok gyűjtésében és feldolgozásban, off-line, on-line, automatikus mérőrendszer, a számítógépes mérőrendszerek. 

3.  Irányítási folyamat, számítógépes folyamatirányítás; az irányítás, az irányítás műveletei, vezérlés, szabályozás, számítógépes folyamatirányítás, a hőmérséklet szabályozása, a termosztát felépítése, működése a szabályozás elvei alapján.

4.  A mérési eredmény hibája; rendszeres és véletlen hiba, valódi és várható érték, kiugró adat, abszolút és relatív hiba, hibakorlát, hibaterjedés, értékes jegyek száma, a mérés megbízhatósága (normális eloszlás, várható érték, szórás, konfidencia intervallum), statisztikai próbák, első- és másodfajú hiba, a  t  próba, az eredmény hibahatárainak megadása, a kiugró adat ellenőrzése.

5.  Összefüggésvizsgálat, paraméterbecslés; korreláció és regresszióanalízis; kétváltozós lineáris regresszióanalízis; korrelációs együttható, determinációs együttható (kvalitatív jelentés); a legkisebb négyzetek módszere; grafikus ábrázolás, a linearitás hipotézisének vizsgálata, nemlineáris függvények illesztése, paraméterbecslés számítógéppel, konfidencia intervallum számítása az illesztett függvény paramétereire, a függvényparaméterekből számított fizikai mennyiségek hibahatárainak becslése 

9. A tantárgy oktatásának módja: előadás/gyakorlat…
10. Követelmények

a.
A szorgalmi időszakban:  Az előadás anyagának követése. Az előadások látogatása nem kötelező, de ajánlatos. A két (nem kötelező) évfolyamzárthelyi megírásával megajánlott jegy szerezhető.
b.
A vizsgaidőszakban: kollokvium.
11. Pótlási lehetőségek

12. Konzultációs lehetőségek: az előadóval történő megbeszélés szerint, konzultációs időpontokban

13. Jegyzet, tankönyv, felhasználható irodalom:

Póta György: Fizikai kémia gyógyszerészhallgatók számára (egyetemi jegyzet , Debrecen, 2003)

Kiss László: Bevezetés az elektrokémiába (Nemzeti Tankönyvkiadó, Budapest, 1997)

Szalma József, Péter László, Szetey Zoltánné: Fizikai kémiai gyakorlatok biológushallgatók számára (egyetemi jegyzet, ELTE TTK, Budapest, 2000)

Szalma József, Láng Győző, Péter László: Alapvető fizikai kémiai mérések és a kísérleti adatok feldolgozása (előkészületben)

P.W. Atkins: Fizikai kémia (ajánlott)

14. A tantárgy elvégzéséhez szükséges tanulmányi munka: 

Az előadási anyag követése.

15. A tantárgy tematikáját kidolgozta (Név, beosztás, tanszék/intézet):

Dr. Láng Győző, egyetemi docens, Kémiai Intézet (Fizikai-Kémiai Tanszék) III.-IV. témakör

Dr. Turányi Tamás, egyetemi docens, Kémiai Intézet (Fizikai-Kémiai Tanszék) I.-II. témakör

