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3. A tantárgyfelelős személy és tanszék:
Dr. Keszei Ernő egyetemi tanár Fizikai Kémiai Tanszék
4. A tantárgy előadója: 
	Név:
	Beosztás:
	Tanszék, Int.:

	Dr. Keszei Ernő
	egyetemi tanár
	Fizikai Kémiai Tanszék


5. A tantárgy az alábbi témakörök ismeretére épít: 
Egyetemi matematikai, fizikai és fizikai kémiai ismeretek, valamennyi kvantum​mechanikai ismeret.
6. Kötelező/ajánlott előtanulmányi rend: 
kötelező: Fizikai kémia (2) KA2FZ3, Az elméleti kémia (1) ismerete ajánlott
7. A tantárgy célkitűzése:

Ez a tantárgy épít a fizikai kémia (1) és (2) során megtanult ismeretekre; azok alapján röviden áttekinti a statisztikus termodinamika alapjait, valamint kémiai reakciók molekuláris értelmezésének elméleteit. A tananyag a következő új ismereteket tartalmazza: Reakció-potenciálfelületek, az átmeneti komplex elmélet kváziegyensúlyi és dinamikai leírása. A variációs átmenetikomplex-elmélet. Bonyolult reakciómechanizmusok analitikus és numerikus megoldása. A kvázistacionárius megoldások hibája. Nagyszámú elemi lépést tartalmazó mechanizmusok redukciója. Oldatreakciók leírása. Ionos és poláros átmeneti komplexek viselkedése poláros oldószerben. Kinetikai sóhatás. Diffúziókontrollált reakciók homogén kinetikája. Izotópeffektusok. Lineáris szabadenergia függvények és egyéb félkvantitatív összefüggések. Enzimreakciók kinetikája. Savbázis katalízis általános leírása. Kísérleti módszerek a reakciókinetikában, különös tekintettel a nanoszekundum-femtoszekundum időskálára. A fotokémia alapjai Az átmeneti komplex kísérleti megfigyelése. Kinetikai eredmények numerikus kiértékelése. Egzotikus dinamikai rendszerek. Oszcilláló reakciók. Kémiai káosz.
8. A tantárgy részletes tematikája:

A statisztikus termodinamikai megközelítés ismétlése: mikrokanonikus sokaság, annak statisztikus jellemzése, kanonikus sokaság, annak statisztikus jellemzése. Termodinamikai függvények kanonikus sokaságon. Energiaeloszlás kanonikus sokaságon; az energia várható értéke és szórása. Transzlációs, forgási, rezgési és elektronos molekuláris kanonikus partíciós függvény (állapotösszeg) számítása. Termodinamikai mennyiségek kiszámítása molekuláris partíciós függvényből. Kémiai reakciók kanonikus sokaságban. A kémiai egyensúlyi állandó statisztikus termodinamikai számítása.
A reakciókinetika rövid történeti áttekintése. Potenciálfelületek reagáló részecske​rendszerekben; az átmeneti állapot elmélet. Bimolekulás reakciók elméletének egyéb leírásai. Állapotfelületek és dinamika kvantummechanikai leírása. Állapotszelektív dinamikai szimulációk. A sebességi együttható hőmérséklet- és nyomásfüggése. Kísérleti módszerek a reakciókinetikában: klasszikus módszerek, gyorsáramlás, folytonos és megállított áramlás. Detektálási módszerek: rezonancia-fluoreszcencia, LIF, MS. Relaxációs módszerek. Lökés​hullám​csövek. Villanófény-fotolízis és lézerfotolízis. Reakciódinamika: kölcsönhatási potenciálok. A szigony-mechanizmus. Korai módszerek. Lézerimpulzusok alkalmazása. Molekulasugár-berendezések és lézerek együttes alkalmazása. Állapotszelektív sebességi együtthatók mérése. Unimolekulás reakciók elmélete. Lindemann-mechanizmus, az RRK és RRKM elmélet részletei. Az elméletek alkalmazása gázfázisú disszociációra, tömeg​spektrometriás bomlásokra. Oldatreakciók kinetikája: Ionok és dipólusmolekulák részvétele a reakciókban. Az aktivitás hatása a reakciósebességre („sóhatás”) Diffúziókontrollált reakciók sebessége: Formális kinetikai leírás közelítésekkel. Diffúziós differenciálegyenletek és megoldásaik. Időfüggő sebességi együtthatók. Aktiváció- és diffúziókontroll együttes hatása a reakciósebességre. Nemlineáris kémiai dinamika és káosz kémiai rendszerekben. Kaotikus reakciók egyszerű szimulációi. Káoszszabályozás. Alapvető fotokémiai fogalmak, ismeretek, mérési módszerek. Az alkalmazások közül néhány fotobiológiai vonatkozás a hétköznapi életből (pl. a sör kémiája, lebarnulás napozáskor, stb...). A lézerek működése. Impulzus​lézerek és kinetikai felhasználásuk. Kísérleti módszerek a pikoszekundum és femto​szekundum időtartományban; femtokémia. Klasszikus enzimkinetika: alapfogalmak, telítési kinetika, Michaelis-Menten (MM) formalizmus, szigmoid kinetika, allosztéria. Enzim​reguláció. Pozitív és negatív visszacsatolás, enzimgátlás kinetikája MM-formalizmusban: kompetitív, nem-kompetitív és kevert gátlás. Termodinamika és enzimkinetika "zsúfolt" biológiai rendszerekben.
9. A tantárgy oktatásának módja:
Előadások. Az előadások kb. egyharmadát a speciális témák meghívott szakemberei tartják.
10. Követelmények

a.
A szorgalmi időszakban: az előadások látogatása nem kötelező, de a szóbeli vizsgán számonkért témakörök olyan tananyagot is tartalmaznak, ami csak az előadásokon hangzott el.
b.
A vizsgaidőszakban: felkészúlés a szóbeli vizsgára.
11. Pótlási lehetőségek:
Személyes konzultációk.
12. Konzultációs lehetőségek:
Megbeszélés szerint az előadóval, ill. a vendégelőadókkal.
13. Jegyzet, tankönyv, felhasználható irodalom:

M.J. Pilling, P.W. Seakins: Reakciókinetika, Budapest, 1997
P.W. Atkins: Physical Chemistry, 6th edition, London, 1998

vagy P. W. Atkins: Fizikai kémia, Budapest, 2002

Ajánlott tankönyv: Keszei Ernő: Femtokémia: a pikoszekundumnál rövidebb reakciók kinetikája, Akadémiai Kiadó, Budapest, 1999
14. A tantárgy elvégzéséhez szükséges tanulmányi munka:
Az előadás anyagának folyamatos követése célszerű, ami segíti a tananyag megértését, megkönnyíti a felkészülést a vizsgára.
15. A tantárgy tematikáját kidolgozta (Név, beosztás, tanszék/intézet):

Dr. Keszei Ernő egyetemi tanár, Fizikai Kémiai Tanszék

