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	Oktatási cél:
A környezeti szempontból fontos fizikai-kémiai és biológiai tulajdonságok számítási módszereinek megismertetése az alábbi tematika szerint.

	Ismeretkörök (heti bontás):

	1. A tiszta fluidumok termodinamikai tulajdonságainak becslési módszerei (kritikus jellemzők, forrás- és dermedéspont számítása)

2. Ideális gázok termodinamikai tulajdonságainak (hőkapacitás, képződési entalpia, -entrópia, -szabadentalpia, P-V-T) becslése. 

3. Reális gázok termodinamikai tulajdonságainak becslése eltérés-függvényekkel.

4. Kétparaméteres köbös állapotegyenletek. (vdW, RK, SRK, PR). Fluidumok egyensúlyi gőznyomásának, móltérfogatának és energia-függvényeinek (szabadenergia, entrópia, entalpia, belső energia, szabadentalpia) és fugacitásának számítása

5. A tiszta folyadékok fázisegyensúlyi tulajdonságainak becslési módszerei (forráspont, gőznyomás, párolgáshő, lobbanáspont)

6. A tiszta folyadékok egyéb fizikai tulajdonságainak becslési módszerei (felületi feszültség, viszkozitás, hőkapacítás, sűrűség)

7. A tiszta szilárd anyagok tulajdonságainak becslési módszerei (olvadáspont, sűrűség)

8. Többkomponensű rendszerek gáz-folyadék egyensúlyának számítása. Lobbanáspont, Henry-állandó becslése.

9. Többkomponensű rendszerek folyadék-folyadék egyensúlyának számítása. Vízoldhatóság, oktanol-víz közötti megoszlási hányados (log P)  becslése.

10. Többkomponensű rendszerek szilárd-folyadék egyensúlyának számítása. Ideális oldhatóság, vízoldhatóság becslése.

11. Adszorpció becslése talajban és üledékekben.

12. Diffúzió számítása vízben és levegőben.

13. Anyagfelhalmozódás vízi organizmusokban. A biokoncentrációs és bioakkumulációs tényező, valamint a toxicitás becslése.

14. A biológiai lebomlás sebességének becslése.

15. Számonkérés. Zárthelyi dolgozat.
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