3.3. Intermolekuláris és felületi kölcsönhatások meghatározására szolgáló kromatográfiás és kalorimetriás kísérleti eljárások és termodinamikai számítási módszerek fejlesztése

A konkrét feladatok felsorolása

	Feladat sorszáma
	Megnevezése
	Témafelelős, résztvevők
	Eredmény
	Kapcs. iránya
	Kapcsolódó téma

	III/1
	Pontos felületi energia meghatározási módszerek kidolgozása és tesztelése nanoméretű részecskék és nanoszálak esetén
	dr. Dallos András

Tollár Ágnes
	tanulmány
	←
	Katalitikus reakciók

	III/2
	Gyors, a Henry-tartományon belüli adszorpciós izoterma meghatározási módszerek kidolgozása és tesztelése
	dr. Dallos András

Tollár Ágnes
	tanulmány
	←
	Hulladék mint nyersanyag

	III/3
	Termoanalitikai módszerek kifejlesztése vegyes műagyag-hulladékok (alapanyagok) összetételének meghatározására
	dr. Dallos András

Szigeti Márton

Capári Dániel
	tanulmány
	←
	Hulladék mint nyersanyag

	III/4
	Kvantumkémia, statisztikus termodinamikai és félempirikus alapokon álló számítási módszerek kidolgozása erősen reális, semleges vagy eredő töltéssel rendelkező komponensekből álló folyadékelegyek termodinamikai jellemzőinek előreszámítására
	dr. Dallos András

Kontos János
	tanulmány, szoftver
	←
	Katalitikus reakciók
Hulladék mint nyersanyag


	III/5
	Felületenergetikai kutatómunka kompozitok tulajdonságait nagymértékben befolyásoló jellemzők, a komponensek határfelületi termodinamikai paraméterei (diszperziós energiák, az adszorpciós energiák sav-bázis komponense) meghatározása érdekében
	dr. Dallos András

Tollár Ágnes
Vargáné Leidl Rózsa
	adatszolgáltatás
kutatási jelentés

publikáció
	→

	Katalitikus reakciók
Hulladék mint nyersanyag

	III/6
	Kalorimetria kutatások annak megállapítására, hogy milyen hőmérsékleten következnek be a kompozitok és komponenseik szerkezeti átalakulásai (fázisátalakulások, olvadás, üvegesedés, kristályosodás, termikus bomlás) vagy reakciói, és ezekhez az folyamatokhoz milyen hőeffektusok kapcsolódnak
	dr. Dallos András

Szigeti Márton

Capári Dániel
Vargáné Leidl Rózsa
	adatszolgáltatás
kutatási jelentés

publikáció
	→

	Hulladék mint nyersanyag
Támogató fejlesztési eszközök

	III/7
	Modellszámítások végzése erősen reális elegyek (ionfolyadékok, motorhajtóanyagok) jellemzőinek kiszámítására a molekulaszerkezet alapján
	dr. Dallos András

Kontos János
	adatszolgáltatás
kutatási jelentés

publikáció
	→

	Katalitikus reakciók

Hulladék mint nyersanyag




A részfeladatok ütemezése 

	Feladat
	2013. I. félév
	2013. II. félév
	2014. I. félév
	2014. II. félév
	2015. I. félév

	III/1
	
	
	
	
	

	III/2
	
	
	
	
	

	III/3
	
	
	
	
	

	III/4
	
	
	
	
	

	III/5
	
	
	
	
	

	III/6
	
	
	
	
	

	III/7
	
	
	
	
	


Az egyes tevékenységek eredménye és hozzájárulása a projekt céljához

A kémiai mérések azoknak a fizikai-kémiai adatoknak és molekuláris kölcsönhatásoknak a kísérleti meghatározására irányulnak, amelyek a hulladékalapú és környezetbarát anyagok és eljárások tervezése szempontjából nélkülözhetetlenek.
A környezetvédelmi technológiák, veszélyes anyagok biológiai aktivitású komponensek esetén bonyolult összetételű mátrixot eredményeznek. Az alkalmazható védekezési eljárások és a termékek nyomon követése válik lehetővé a fejleszteni kívánt analitikai módszerekkel. Mind a kármegelőzési stratégiákban, mind a kontrol folyamatokban alapvető információkat adhatnak, amelyek társadalmi és gazdasági hasznot jelentenek
A műanyag, gumi kompozitok és alkotóik, valamint a katalizátorok, hordozók, adszorbensek, szerkezeti anyagokfelületi energetikai, termikus és dielektromos sajátosságainak ismerete elősegíti az energiatakarékos feldolgozási műveletek és az optimális kompozitösszetétel tervezését. Az oldási paraméterek, dielektromos jellemzők és az aktivitási tényezők ismeretében olyan oldószerek és elektrolitok tervezhetőek, melyek alkalmazásával csökken a környezetre veszélyes anyagok felhasználása és a termikus elválasztások költsége. A biológiailag lebontható hulladék-anyagok biogáz-potenciáljának az ismerete elősegíti a bioreaktorok tervezését. 
Az együttműködő partnerek közötti munkamegosztás

A Kémiai Mérések modul metodikái és vizsgálati adatai alapján (fizikai-kémiai paraméterek, fázisegyensúlyok, mágneses és felületi tulajdonságok, molekuláris szintű kvalitativ és kvantitativ információk) széles spektrummal, interaktiv módon lehetőséget adnak a társmodulok együttműködésére, egymásra-épülésére. A modulok együttműködését az alábbi táblázatban foglaltuk össze.

	Kémiai mérések
	Konkrét kutatás, vizsgálat
	K
	Kapcsolódás a többi modulhoz

	Fizikai-kémiai jellemzők mérése

Alternatív („zöld”, környezet-tudatos, melléktermékből vagy hulladékból előállított) szerkezeti, funkcionális és segédanyagok (nanokomponensek, kompozitok, katalizátorok, oldószerek) fizikai-kémia jellemzőinek (szorpciós, adhéziós és termikus tulajdonságok) meghatározása.
	Műanyag, gumi kompozitokés alkotóik, valamint katalizátorok, hordozók, aszfalt-komponensek kalorimetrikus és felületienergetikai vizsgálata
	→
	Hulladék mint nyersanyag

Műanyagkompozitokkal kapcsolatos kutatás

Műanyaghulladékok émiai



	
	
	
	

	
	Motorhajtóanyagok párolgási jellemzőinek számítása
	→
	Hulladék mint nyersanyag

Műanyaghulladékok kémiai feldolgozásával kapcsolatos kutatások

	
	Nanorészecskék, katalizátorok szorpciós tulajdonságainak meghatározása
	→
	Katalitikus reakciók



	
	Oldószerek és elegyeik (pl. ionos folyadékok) jellemzőinek (oldási paraméter, aktivitási tényező, anomális olvadáspont) számítása
	→
	Katalitikus reakciók

	
	Kondenzátor-alkotó komponensek termikus jellemzőinek meghatározása
	
	Támogató fejlesztési eszközök

	
	Nano- és mezopórusos zeolitok szorpciós tulajdonságainak meghatározása
	→
←


	Támogató, fejlesztési eszközök

Kémiai számítások


Tervezett konferencia részvételek

	2013. I. félév
	2013. II. félév
	2014. I. félév
	2014. II. félév
	2015. I. félév

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	


