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	Oktatási cél:
Egyensúlyi kémiai rendszerek összetételét és komponensstabilitási viszonyait számító módszerek megismertetése különös tekintettel a sokkomponensű vizes oldatokra.

	Ismeretkörök (heti bontás):

	1.
	A kémiai egyensúlyok természete. A reakcióegyensúlyi analízis alkalmazási területei: történeti áttekintés. A számítási problémák megfogalmazása: bevezetés.

	2.
	A lineáris algebra alkalmazása kémiai reakciók leírására. Sztöchiometriai egyenletek és zárt rendszerbeli megkötések: terminológia.

	3.
	Sztöchiometriai egyenletek és zárt rendszerbeli megkötések: elemi összetétel és lehetséges egyensúlyi molekuláris összetétel. Bázistranszformáció.

	4.
	Az egyensúly meghatározása szabadentalpia- vagy szabadenergia-minimalizálással. Sztöchiometriai és nemsztöchiometriai megfogalmazás.

	5.
	Numerikus módszerek és algoritmusok az energiaminimalizálási problémák megoldására.

	6.
	Néhány paraméter hatása a kémiai egyensúlyra. Érzékenység-analízis.

	7.
	Kémiai egyensúlyi algoritmusok nemideális rendszerekre. Vizes oldatok, elektrolit oldatok. Aktivitási tényező keverékelektrolitokban.

	8.
	A Legendre transzformáció a kémiai termodinamikában: többfázisú és biokémiai rendszerek.

	9.
	Vizes oldatok egyes termodinamikai tulajdonságainak kísérleti meghatározása: a komponensek standard kémiai potenciál, hőkapacitás és aktivitási tényező adatai. 

	10.
	Termodinamikai tulajdonságok becslése vizes oldatokban. Standard entrópia és kémiai potenciál magas hőmérsékleten: Criss és Cobble módszere.

	11.
	Termodinamikai tulajdonságok becslése magas hőmérsékletű és nagy nyomású elektrolitokban: Helgeson módszere.

	12.
	Komponensstabilitási diagramok. Pourbaix-diagramok egyszerű vizes rendszerekre.

	13.
	Komponensstabilitási diagramok szerkesztése összetett rendszerekre.

	14.
	Komponensstabilitási diagramok egyszerű és összetett rendszerekre: általános és analitikai kémiai, geológiai, elektrokémiai, korróziós és egyéb technológiai alkalmazások.

	15.
	Számonkérés. Zárthelyi dolgozat.
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