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Izahat varaqi

Programin magsadi - kimyavi kinetika ve Kkataliz
sahasinde doktorantlara kimyavi reaksiyalarin suratini,
mexanizmini va onlari idare edan amilleri derinden Oyratmak,
kinetik modellarin qurulmasi va tatbiqi bacarigin, katalitik
prosesloarin fiziki-kimyavi mahiyyatini, mexanizmlerini va
totbiglerini Oyretmak, katalitik sistemlerin kinetik tohlili va
optimallagdiriimasi bacariglarini formalasdirmaqdir.

Programin asas vazifalori

e Reaksiya surat ganunlarinin manimsadilmasi.

o Reaksiya mexanizmlarinin tahlilinin dyradilmasi.

e Temperatur, tozyiq ve muhitin tasirlerinin izahi.

o Mauaasir kinetik nezariyyslarle tanislq.

o Katalizin nazari asaslarinin manimsadilmasi.

« Homogen ve heterogen katalizin mexanizmlarinin
oyradilmasi.

o Fermentativ katalizin asaslarinin izahi.

o Katalizatorlarin aktivliyi ve selektivliyinin tahlili.

Yekun qgiymatlandirma ndévu: imtahan.

Movzular vae onlarin mazmunu

. Kvant kimyasinin asaslari
Kvant mexanikasinin prinsipleri. Dalda funksiyasi.
Sredinger tonliyi. Operatorlar va dlgulon kamiyyatlor.



Atom ve molekullarin qurulusu. Atom orbitallari.
Molekulyar orbitallar. Kimyavi rabitanin kvant tasviri.
Valent rabitasi nazeriyyesi. Xartre-Fok metodu. Sixliq
Funksional Nazariyyasi (DFT).

Spektroskopiya. Atom ve molekul spektrlari. IR,
UV-Vis, NMR metodlarinin fiziki asaslari.

Il. Kimyavi termodinamika

Termodinamikanin asas anlayiglari va ganunlari. Hal
funksiyalari ve proseslor. Termodinamikanin birinci, ikinci
va Uglncl ganunlari. Entropiya ve onun fiziki manasi.
Termodinamik potensiallar (Gibbs, Helmholts ve s.).
Kimyavi potensial. Gibbsin fazalar gaydasi. Fazalar
tarazhgr ve faza diagramlari. Kimyavi tarazliq, tarazliq
sabiti. Reaksiyalarin temperaturdan asiliigi (Vant-Hoff
tonliyi).

M. Kimyavi kinetika voo kataliz.

Kimyavi kinetikanin nazari asaslari. Kimyavi
kinetikanin predmeti ve vazifaleri. Kimyavi kinetikanin
fiziki kimyada yeri. Reaksiyanin sirati anlayisi.
Reaksiyanin mexanizmi va kinetika ile slagasi.

Reaksiyanin surati vo kinetik tanliklor. Reaksiya
suratinin terifi. Diferensial va inteqral suret tenliklori.
Sifirinci, birinci, ikinci ve daha ylUksak tertibli reaksiyalar.
Yarimpargalanma muddati.

Elementar reaksiyalar. Mono-, bi- va trimolekulyar
reaksiyalar. Togqusma nazeriyyasi. Sterik amil.

Kimyavi reaksiyalarin mexanizmi. Reaksiyanin
mexanizminin muayyan edilmasi. Tacruba



malumatlarindan  mexanizmin  ¢ixariimasi.  Surati
muayyan edan marhale.

Araliq hissaciklor. Radikallar. ionlar. Aktiv
komplekslar.

Murakkab reaksiyalar. Ardicil reaksiyalar. Paralel
reaksiyalar. Donan reaksiyalar. Bodensteynin stasionar
gatihglar metodu. Kvazitarazliq metodu.

Temperatur ve  muhit  faktorlarinin  tesiri.

Temperaturun tasiri. Vant-Hoff gaydasi.
Temperatur amsali. Arrenius tanliyi. Aktivliesma enerjisi.
Eksponensial hadd qarsisindaki vurugq.

Tozyiqin tasiri. Qaz fazasinda gedan reaksiyalar.
Lindeman mexanizmi.

Halledicinin tesiri. Mahlullarda gedan reaksiyalar.
Dielektrik  sabiti. Solvatlasma. lon reaksiyalarinin
kinetikasi.

Kegcid hali va muasir kinetik nazeriyyslar. Kegid
hali nazariyyasi. Aktiv kompleks anlayisi. Eneriji profillari.
Eyring tonliyi.

Molekulyar dinamika. Potensial enerji soathlori.
Reaksiyanin koordinati.

Zancirvari va fotokimyavi reaksiyalar.

Zoncirvari reaksiyalar. Zancirin yaranmasi. Zancirin
inkisafi. Zancirin qirilmasi. Partlayis haddi. Zenirvari
reaksiyalarin kinetikasi.

Fotokimyavi reaksiyalar. Kvant ¢iximi. Stalanmanin
intensivliyi. Fotokimyavi kinetika.

Katalizin nazari asaslari. Katalizin mahiyyati. Kataliz
anlayigl. Katalizin termodinamik aspektlori. Katalizin
kinetik xUsusiyyatlari.



Katalizin novleri. Homogen kataliz. Heterogen
kataliz. Biokataliz. Katalizatorun aktivliyi, segiciliyi va
stabilliyi. Turnover number (TON) ve turnover frequency
(TOF) anlayiglari.

Homogen kataliz. Mexanizmlar. Turgu—asas katalizi.
Redoks katalizi. Kompleks birlesmalerle kataliz.

Kecid metallar katalizi. Koordinasiya birlesmalari.
Katalitik tsikllar. Ligandlarin rolu.

Heterogen kataliz. Sathde katalitik proseslor.
Adsorbsiyanin novleri. Aktiv merkazler. Sath reaksiyalari.
Langmur, Freyndlix, BET izotermlari.

Kinetik modeller. Langmur—Hingelvud mexanizmi.
Eley—Rideal mexanizmi. Mars—van Krevelen mexanizmi.

Diffuziya mehdudiyyatleri. Xarici ve daxili diffuziya.
Effektivliik amsali.

Fermentativ kataliz. Fermentlarin qurulusu. Aktiv
markaz. Mixaelis—Menten kinetikasi. Ferment inhibitorlari.
Raqabatli va geyri-ragabatli ingibitorlasma.

Katalizatorlarin ~ dezaktivlegsmasi.  Katalizatorun
zoharlonmasi. Kokslasma. Sinterlesma. Regenerasiya
usullari.

Katalizatorlarin hazirlanmasi. Cokma, birge ¢dkmsa,
hopdurma, zol-gel Usullari.  Nanostrukturlasdiriimis
katalizatorlar. Dagiyici materiallar (seolit, Al203 vo s.).

Kinetik eksperimental metodlar. Reaksiya suratinin
Olcllmasi. Spektroskopik Usullar. Tezyiq va hacmin
dayismasinin dl¢llmasi. Suratli reaksiyalarin dyrenilmasi
(relaksasiya metodlart).



Hesablama ve nazari metodlar. Kvant-kimyavi
hesablamalar. Potensial enerjinin sathleri. Molekulyar
dinamika ve kinetik Monte-Karlo Gsullari.

Senaye katalizi ve tatbigler.

Ammonyakin sintezi. Neft-kimya proseslari. Otraf
muhit katalizi. Yasil katalizin prinsiplaeri. C-C rabitasinin
yaranmasi. Asimmetrik kataliz. Hidrogen istehsali. CO2-
nin reduksiyasi. Nanokataliz Vo fotokataliz,
Elektrokataliz.
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