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1. Gaz-szilard kblcsdnhatasok, adszorpcios es fellleti

energetikai jellemz6k kutatasok
Celok:

» Potencialis adszorbensek, kompozit-alkotok fellleti energiaja diszperzids és specifikus
reszének, a fellilet sav-bazis allandoinak meghatarozasa

« A Henry-tartomanyon bellli adszorpcios izotermak, adszorpmos termodlnamlkal
parameéterek (pl. adszorpcids entalpia) meghatarozasa

EszkOzOk:

« Uj, masodik generacios Surface Energy Analyzer
(Magyarorszagon az egyetlen!)

« 3 db hagyomanyos inverz gazkromatograf

Eddigi eredmények:
« Laboratorium kialakitasa, késztléekek atkoltoztetese, belizemelese, tesztelese
» Maodszer-kidolgozas, szén-nanoszalak, kaolinit-mintak fellleti energetlkal anaI|2|se
* 1 el6adas és 3 poszter hazai és nemzetkozi konferenciakon BESSs s Sl

Kapcsolddas mas alprojektekhez:

* Nanoszerkezet( anyagok

« \Orosiszap

* Mlianyag kompozitok

 Midanyag hulladékok kémia feldolgozasa




2. Termoanalitikai kutatasok
Célok:

* Termoanalitikai mddszerek kifejlesztése vegyes miagyag-
hulladékok (alapanyagok) jellemz6inek meghatdrozasara g

« Kalorimetria merések a kompozitok és komponenseik \
szerkezeti atalakulasai (fazisatalakulasok, olvadas, tivegesedés, == -
kristalyosodas, termikus bomlas) és reakcioi tanulmanyozasara

EszkdzOk:

« Uj, nagy-hémérséklet(i molekulabefogd-csapda rendszerrel
dsszekapcsolt tomegspektrométer (MS) és szimultan al =
termikus analizator (STA) (Magyarorszagon az egyetlen!) - -

« Nagynyomasu reakcio kaloriméter (Magyarorszagon az egyetlen!)

A

Eddigi eredmények:

« Laboratoriumi keszlilékek atkoltoztetése, belizemelése
« Maodszer-kidolgozas, szeénhidrogen-frakciok Cp mérese
* 1 el6adas hazai konferencian

Kapcsolddas mas alprojektekhez:
* Mlianyag kompozitok



3. Termodinamikai szamitasok

Célok:

EszkdzOk, szoftverek:

Kvantumkémia és statisztikus termodinamikai alapokon allo szamitasi modszerek
kidolgozasa realis, semleges vagy eredd toltéssel rendelkez6 komponensekbdl allo
folyadékelegyek termodinamikai jellemz8inek el6reszamitasara

Modellszamitdsok végzése er8sen redlis elegyek (ionfolyadékok,
motorhajtéanyagok) jellemz&inek kiszamitasara a molekulaszerkezet alapjan__

NagyteljesitményU PC-k, ABAKUS klasztergép
COSMOTherm fazisegyensuly szamito szoftver (Magyarorszagon az egyetlen!)
COMSOL Multiphysics transzportfolyamat-modellezd szoftver

Sigma-surfaces from COSMOtherm*

Eddigi eredmények:
 Kvantumkémiai médszerekkel (DFT/TZVP) meghataroztuk . > L, ,
aminosavak €s motorhajto-anyag komponensek optimalis “"““°"“”°“‘* hhhhh
molekulaszerkezetét, fellleti toltésslrliségét és az aminosavak \ Lo
PK (pl) érteket a COSMO-RS elmélet alkalmazasaval. m, izl

Kapcsolodas mas alprojektekhez:
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3 el6adas , 1 poszter hazai és nemzetkdzi konferenciakon

Reakciotervezes es szerves szintézisek
Alternativ oldoszerek fejlesztése/alkalmazasa
Mdanyag hulladékok kémia feldolgozasa
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