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A csoport munkdjanak célja a reakcidkinetika matematikai moddszereinek fejlesztése,
illetve kémiai rendszerek matematikai modelljeinek kidolgozasa és finomitasa. Ezen beliil a
kovetkezo teriiletek kiilonosen is hangsulyosak:

1. A sztochasztikus kinetika alkalmazasai. A sztochasztikus kinetika a hagyoményos
reakciokinetika folytonos koncentraci6fogalmaval szemben figyelembe veszi az anyag diszkrét
természetét. Ez a mddszer a koncentraciok idofliggésének megadasa helyett azt irja le, mennyi a
valdszinlisége annak, hogy egy kivalasztott idopillanatban éppen adott szamu molekula van jelen
egy rendszerben. A sztochasztikus kinetikat sikerrel hasznaltak kisérleti tapasztalatok
értelmezésére abszolut kirdlis reakcidkban, illetve igen kevés katalizatormolekulat tartalmazo,
enzimkatalizalt rendszerekben.

2. Reakcid-diffuzid-egyenletek megoldasa. A reakciokinetika gyors folyamatokat vizsgalo
kisérleti modszereiben igen gyakori jelenség, hogy az oldat homogenitasarol id6 hianyaban nem
lehet gondoskodni. Ilyen rendszerekben fontos a reakcio-diffuzio-egyenletek hasznalata a
kisérleti tapasztalatok megfeleld értelmezéséhez. A csoport eddigi tapasztalatai villanofény-
fotolizis és a stopped-flow technikak hasznalataval kapcsolatosak.

3. Reakciokinetikai sémak differencidlegyenleteinek analitikus megoldasa. A tobb Iépést
tartalmazd reakciokinetikai sémakban az analitikus megolddsok megtaldlasa tobbnyire nagyban
segiti annak megértését, hogy a koncentracio-idé gorbék hogyan fiiggenek a paraméterek
(sebességi allandok illetve kezdeti koncentraciok) értékétdl. A kozelmultban kétlépéses
folyamatok viszonylag széles osztalyara sikertilt analitikai megoldasokat talalni.

4. Az analitikusan nem jOl kezelhetd homogén és reakcio-diffuzi6 modellek vizsgéalata a
differencidlegyenletek kvalitativ elméletének eszkoztaraval.



