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Téth Petra (SZTE Mora Ferenc Szakkollégium), Sztics Timea, Czako Gabor

A Cl + CH,CN reakcié mechanizmusainak és dinamikajanak elméleti mo-
dellezése

Munkdnk elsd lépéseként a Cl + CH,CN rendszer potencidlisenergia-feliile-
tének (PES) stacionarius pontjait térképeztiik fel. A lehetséges reakcioutak
a hidrogén-absztrakcid, metil-szubsztiticié, hidrogén-szubsztittcio és cia-
nid-szubsztitcid, melyek sorban a kovetkezé termékekhez vezetnek: HCI +
CH,CN, CICN/CNCI + CH,, ClCHZCN + H és CH3C1 + CN. Az egyetlen
exoterm reakci6 a hidrogén-absztrakeid, a tobbi mind endoterm. Meghata-
roztuk a benchmark klasszikus és rezgésileg adiabatikus relativ energiakat
a legpontosabb, CCSD(T)-F12b/aug-cc-pVQZ értékek felhasznalasaval, to-
vabbi korrekcidkat is figyelembe véve. Ezek a zérusponti-energia korrekecid,
a (T)-n tuli elektronkorrelacio, a skaldaris relativisztikus effektus, a torzselekt-
ron korrelacid és a spin-palya csatolas.

Az eredményekre alapozva egy teljes dimenzids analitikus potencidli-
senergia-feliiletet fejlesztettiink, permutacidra invaridns polindm megkozeli-
tést és a ROBOSURFER programcsomagot alkalmazva. Trajektoria szimula-
cidkat futtattunk kvazi-klasszikus kozelitést alkalmazva, a PES-en kiillonbozd
titkozési energia és impakt paraméter értékeket bedllitva. Ezek alapjan meg-
hatarozhato példaul a reakcidvaloszintiség, az integralis hatdskeresztmetszet
és a szorasi szog eloszlas.

MUNKANKAT TAMOGATTA A NEMZETI KUTATASI, FEJLESZTESI ES INNOVACI-
6s Hivatar (K-125317), A TKP2021-NVA-19 SZAMU PROJEKT AZ INNOVA-
Cc10s £S TECHNOLOGIAI MINISZTERIUM NEMZETI KUTATASI FEJLESZTESI ES
INNOVACIOS ALAPBOL NYUJTOTT TAMOGATASAVAL S A MAGYAR TUDOMA-
NYOS AKADEMIA LENDULET PROGRAMJA.

A KULTURALIS £s INNOVACIOS MINISZTERIUM UNKP-23-2 - k6DszAamU Uj
NEMZETI KIVALOSAG PROGRAMJANAK A NEMZETI KUTATASI, FEJLESZTESI ES
INNOVACIOS ALAPBOL FINANSZIROZOTT SZAKMAI TAMOGATASAVAL KESZULT.

Toth Szildrd (Ujvidéki Egyetem Eurépa Kollégium)
Pneumatikus rendszer fogyasztasanak tesztelése

Az utdbbi évtizedekben egyre tobb és tobb figyelmet kap az energiahatékony-
sag. A mérnokok jelentds id6t fektetnek a fogyasztas optimalizaldsaba, ami
még nagyobb értelmet kap napjaink energiadrait szemlélve. A fogyasztast
legegyszertibben a befektetett energia és a hasznos munka reldcidjaként lehet
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leirni. Egy igazan joé rendszer nemcsak a funkcidjat végzi el, de ezt ugy teszi
meg, hogy a feladat elvégzéséhez a legkevesebb energiat hasznalja fel. Kutato-
munkam alapvetd gondolata ezen alapszik.

A pneumatika a magasnyomasu levegével miikodé rendszerekkel fog-
lalkoz6 tudomany. A levegéd megszamlalhatatlan mennyiségben vesz koriil
benniinket, ebbdl kifolydlag idealis alapanyagnak tlinik. A gond ott adddik,
hogy a folyamat, amellyel hasznalhaté magasnyomasu leveg6t kapunk, relativ
draga. A pneumatikaban a hasznalt levegé a légkorbe tavozik, ennek kovet-
keztében sok az elvesztegetett er6forras, emiatt rendkiviil fontos megtalalni
a rendszer idedlis nyomasat, azt a nyomast, amellyel a befektetett energiat a
legeffektivebb modon hasznaljuk fel.

A munka célja megtalalni azt a minimalis nyomast, amellyel a rendszer
késleltetés nélkiil elvégzi a funkcidjat, vagyis minimalis befektetett energia
mellett zavartalanul miikodik. A problémat gyakorlati szempontbdl kozeli-
tettem, ami azt jelenti, hogy egy valos rendszer fogyasztasat analizaltam. Az
eredmények alapjan egy optimalizalt rendszer szignifikansan kevesebb ener-
gia felhasznalasaval is el tudja végezni feladatat az adott kereteken beliil.

Toth Ugyonka Helga (EKKE Kepes Gyorgy Szakkollégium), Hantal Gyorgy,
Sz6ri Milan, Jedlovszky Pél

A HCN adszorpcidja amorf jégen, csillagkozi koriilmények kozott

A hidrogén-cianid (HCN) kozonséges kortilmények kozott illékony, attetszo,
jellegzetes illatu folyadék. Ismeretes, hogy a HCN megtalalhat6 a csillagkozi
térben. Jeges felszineken valé reakcioképessége nagyobb biomolekuldk ki-
alakuldsahoz vezethet, igy példaul az adeninéhez, mely formalisan a HCN
pentamerje. Ilyen oligomerizacios reakcié csillagkozi kortilmények kozott is
végbemehet, feltéve, hogy a HCN koncentracidja elég nagy. A HCN-dusulas
egyik lehetséges mechanizmusa az adszorpcid alacsony stirtiségli amorf jégen
(low-density amorphous ice, LDA-ice), mely az istokdsok és a csillagkozi por
felszinét boritja.

Ezt az adszorpcids folyamatot a nagykanonikus Monte Carlo (GCMC)
szamitogépes szimuldciés mddszerrel vizsgaltuk, nagykanonikus (u, V,T) so-
kasagon, harom kiilonb6z6 hémérsékelten, nevezetesen 50K, 100K, 200K-
en. A hidrogén-cianid kémiai potencialjat szisztematikusan valtoztattuk, az
adszorbedlodott molekulak szamat a kémiai potencial fiiggvényében szami-
tottuk. Az igy kapott eredményekbdl meghatarozhattuk az adszorpcios izo-
termat mindharom hémeérsékleten. Az els6 rétegben adszorbealddott, illetve
a tombfazisba beoldodé6 HCN molekuldk meghatarozdsara az ITIM (Inden-
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