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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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