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A KUTATAS EREDMENYEI

A kutatas célja, elézmények

A miianyagok fizikai-kémiai tulajdonsagait - tdbb mas paraméter mellett - a molekulatdmeg-eloszlés alapvetéen
befolyasolja. Ezért a molekulatdmeg-eloszlas szamitasa fontos cél a polimerizacios reakciok modellezése soran.
A molekulatdmeg-eloszlast befolyasolja a polimerizacios reakciolépések relativ sebessége, a valasztott
reaktorkonfiguracio és a mikddtetés korlilményei. Ezek alkalmas megvalasztasaval van modunk a
molekulatdmeg-eloszlas befolyasolasara, hogy a kivant tulajdonsagokat ado eloszlast érjik el.

A molekulatdmeg-eloszlas szamitasanak szamitasigénye nagyon nagy, ezért ilyen feladatokban altalaban sok
egyszeriisito feltételezést alkalmaznak egyrészt a vizsgalt kémiai rendszerrel (reakciéséma) kapcsolatban
(példaul lanchossz-fuggetlen sebességi allanddk), masrészt a reaktorbeli keveredési viszonyok tekintetében.
Polimerizacié modellezését tehat jelenleg Ugy végzik, hogy tokéletes keveredést vagy dugattylszerii aramlast
tételeznek fel a reaktorban amikor a molekulatdémeg-eloszlast becstlik. Ha a monomer konverzi6 illetve a
hémérsékletprofil becslése az el6z6 szamitasokhoz képest nagyobb pontossaggal sziikséges, akkor ezt
elkilonitve, a molekulatdémeg-eloszlas szamitasa nélkil végzik, Gjabban példaul numerikus aramlastani
mddszerekkel (példaul véges térfogatok maddszere).

A kutatasi témaval a University of Bradford (UK), IRC in Polymer Science and Technology kutatocsoportban, A
F Johnson professzor drnal toltott 6sztondijas tanulmanyaim alatt ismerkedtem meg 1993-ban. Bradfordbdl
hazatérve informalis egyittmiikddésiink folyamatosan fennmaradt (a kutatécsoport 1996-ban atkoltézott Leeds-
be, majd 2004-ben a walesi Bargor-ba).

A szerzédésben vallaltaktol valé eltérések

A 2004-es év folyaméan angliai partnerem kutatohelye megvaltozott, a csoport atkoltzott Leeds-bél Bangorba
(Wales). A koltdzés, az Uj laboratériumok felszerelése elhiizodott, az érdemi munka csak 2005 végén indult be
Ujra. 1d6kozben az elméleti munkat folytattuk, illetve kiegészité projektekbe kapcsolodtam be.

A targykorben kidolgozott elméletek, modszerek, eljarasok

Angliai partnerrel egytittmiikddve Gj molekulatdmeg-eloszlas szamitasi algoritmust fejlesztettiik ki szakaszos és
folyamatos reaktorban végzett é16 polimerizacié modellezésére (egydimenziés modell). Mddszerlink
érvényességét elméletileg igazoltuk, alkalmazhatdsagat kisérleti adatok feldolgozasaval demonstraltuk.

Maddszeriink egyediilaliéan elényds bonyolult, sok csucsot tartalmazé molekulatdmeg-eloszlasok szamitasara.
Ilyen eloszlasok a polimerek fiziko-kémiai tulajdonsagainak tervezésénél jatszanak szerepet. Ahogy azt
kisérletileg is igazoltuk, sok cstcsot tartalmazo molekulatdmeg-eloszlast a reaktor nem stacionarius allapotu
miikddtetésével lehet eléallitani.

Uj algoritmusunk alapjéan kifejlesztettem egy gyors, kozelité szamitasi mddszert a molekulatdmeg-eloszlas
kozelité becslésére é16 polimerizacios reakciok esetén. A kdzelits eljaras egyetlen paraméter (egy pszeudo



komponens) figyelembevételével helyettesiteni képes a molekulatdmeg-eloszlas szamitasat. Az eljaras helyesen
adja meg a molekulatdmeg-eloszlasban szerepl6 csticsok helyét (M,) és relativ nagysagat, specialis esetekben
pedig (pl. allanddsult allapoty folyamatos kevert tartalyreaktor) a cstcs alakjat is, vagyis utébbi esetben
egyenértékii a sokkal nagyobb szamitasigény pontos modszerekkel.

Madszeriinkre alapozva egyszerii analitikus tervezési eljarast fejlesztettem ki a betaplalasi iniciator és monomer
profilok becslésére cséreaktorban illetve folyamatos kevert tartalyreaktorokbol &ll6 kaszkadban gyartani
szandékozott polimer tervezett molekulatdmeg-eloszlasabdl (MTE) kiindulva. Alkalmazott egyszertsité
feltételezések: idedlis é16 anionos polimerizécio; pillanatszeri inicialasi reakcio; idedlis keveredési viszonyok
(dugattyG-aramlas illetve tokéletesen kevert tartalyok). Szamitdgépes programot dolgoztam ki a betaplalasi
profilok szamitasara egy kivanatos molekulatdmeg-eloszlasbol kiindulva. Szamitasok alapjan javaslatot tettem
laborat6riumi kisérletek elvégzésére.

Kutatas f6 iranyaihoz kapcsol6do egyéb eredmények

Bekapcsolodtam uretan polimerizaciés kisérletek matematikai modellezésébe. Szamitdgépi programot
fejlesztettem ki a polimerizacio fizikai és kinetikai paramétereinek becslésére DSC (differential scanning
calorimetry) mérések eredményeibdl.

Eredeti munkatervem kiterjesztéseként, egyittmiikodésben a BME Szerves Kémiai Technologia Tanszékével
matematikai modelt és szamitégépes programot dolgoztunk ki polimerek égésének szamitasara, az égésgatlas
javitasa céljabol.

Az elért eredmények

o Folydiratcikkek: 1 nemzetkozi folydiratban megjelent, 6 kdzlésre benydjtott, 1 hazai folydiratban megjelent
cikk

o Konferencia publikéciok: 6 nemzetkdzi, 3 hazai kiadvany, el6adas vagy poszter

e Egyéb el6adasok: 4 angliai szeminarium

e A kutatasba bekapcsolodé doktorans, Farkas Eszter az elvégzett munka és publikaciok alapjan 2007-ben
dolgozatot nyujt be PhD fokozat elérése céljabol.

A kutatashoz kapott egyéb tamogatasok

Az OTKA pénzkerethdl felhasznalt 6 tételek: konferenciak részvételi és utikoltsége, szamitasokhoz sziikséges
eszkdzok (személyi szamitogép stb.), szakkdnyvek.

A kutatas idétartama alatt 12 alkalommal jartam Leeds-ben illetve Bangorban alkalmanként 1-1 hét id6tartamra,
a fogado fél koltségére, kozos publikacidk elkészitése, konzulticio illetve szeminariumi eladasok megtartasa
végett.

A szamitasok elvégzéséhez sziikséges szoftverek kdzil a Predici molekulatémeg-eloszlas szamit6 program
hasznalati jogat a Bangor-i partner biztositotta.

A kutatasi idészakba esé konferencidk koziil egy esetben a részvételi vagy utikdltséget OMFB Mecenatura
palyazatbdl fedeztem.
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