Fizikai Kémiai Tanszék zarodolgozati témak 2020/21/1 félév

Banyai Istvan, Csontos Maté:

Agyagasvanyok hidrataciojanak vizsgalata NMR relaxometriaval(kémia/vegyészmérnok
BSc, vegyész/vegyészmérnok MSc)

Az agyagasvanyok a legfontosabb talajalkotok, szerepilk a talajok mindségének
meghatarozoja. Benniik a vizmolekulak és az ionok mozgasa kulcskérdés és nagy energidkkal
kutatjak. Az alkalifémon NMR relaxometria és a kisterli proton NMR relaxometria hasznos
adalékokkal szolgélhat az egyéb modszerekkel nyert adatokhoz.

crer

b/ Na'-ionok relaxdciés sebessége bentonitokban (116, 1 szabad hely)

Banvai Istvan, Kiss Virag:

Szilikon hidrogélek roncsolasmentes vizsgalata NMR MoUSE technikaval
(kémia/vegyészmérnok BSc, 1 {0, 1 szabad hely)

Szilikon hidrogélek a mindennapi életben széles korben hasznaltak, mint képernydfolidk,
kontaktlencsék vagy akar kozmetikai tapaszok. A szakdolgozat soran a hallgatd megismerheti
az NMR MoUSE elvi alapjait, méréseket végezve a transzverzalis, longitudindlis relaxacios
idoket megallapitva. Az NMR MoUSE, azaz Mobile Universal Surface Explorer egy
roncsolasmentes kisterti NMR késziilék, melynek segitségével nem csak a relaxacid, hanem a
kémiai csere mellett a diffizid is kovethetd. A szakdolgozd az eltérd gyartoktol szarmazo
szilikon hidrogélek nedvesitését NMR MoUSE mérésekkel kovetné, elemezné a nedvesités
eredményeit. A szamolasokhoz sziikséges szoftverek (MatLab, UpenWin) megismerése utan

onalloan értékelné ki a mért eredményeket.

Banvai Istvan, Kiss Virag, Novak Levente:

Fehérjék szerkezetének relaxacios vizsgalata vizes kozegben(vegyész/vegyé€szmérnok
MSec, 1 {6, nincs szabad hely)
A hallgato a kiilonféle fehérjemolekuldk (BSA (marha szérumalbumin), HSA (human

szérumalbumin)) relaxacids tulajdonsagait vizsgalna NMR MoUSE technikat alkalmazva.



Cél, hogy az oldatban a fehérjéhez kotott és a szabad vizek ardnyat megismerje, a relaxacio,

kémiai csere mellett a diffuziot is leirja.

Tobbgeneracios dendrimerek szerkezeti és fémkomplexeinek relaxacidos vizsgalata
(vegyész/vegyészmérndok MSc, 1 10, nincs szabad hely)

A funkcionalizalt dendrimerek lehetséges gyogyszerhordozok vagy akdr MRI
kontrasztanyagok is lehetnek, ezért vizsgalatuk a mai kutatdsok ¢€lvonalaba tartozik. A
hallgatd 6todik generacids PAMAM dendrimerek funkcionalizaldsat végezné el. A mar
karboximetilezett/karboxietilezett ¢és szerkezetileg megismert dendrimer komplexképzo
sajatsdgait vizsgalna tobbféle fémionnal (Gd, Mn Cu) relaxdciés modszert alkalmazva. A
kiilonféle dendrimereken talalhaté oldallancok protonaltsdganak vizsgélatat a hallgatod

potenciometrids titralasokkal kovetné.

Banvai Istvan, Miklosi Tamas Sandor:

Kolloidméretii ligandumok szintézise és fémkomplexeik szerkezeti
vizsgalata(kémia/vegyészmérnok BSc, vegyész/vegyészmérnok MSc)

A makromolekulak sokféle funkcios csoporttal ,dekoralhatok”, amelyek lehetéveé teszik
makromolekulas fémkomplexek, egyensulyi, kinetikai ¢és szerkezeti vizsgalatat, 1
féemkomplexek eléallitasat. Ennek elsdsorban gydgyaszati és kornyezetkémiai jelentdsége
lehet.

a./ Makromolekulas ligandumok szintézise és komplexeik jellemzése nagyfelbontasu NMR
modszerekkel (2 0, nincs szabad hely)

b/ NMR paraceszt kontrasztanyagok tesztelésére alkalmas impulzusszekvencia kidolgozasa és

tesztelése (1 16 kémia/vegyészmérnok BSc, 1 szabad hely)

Banvai Istvan, Nvul David:

Alkakifém NMR relaxometria(vegyész/vegyészmérnok MSc)

Az alkalifémek so61 mind bioldgiai folyadékokban, mint a kémiai kisérletekben alkalmazott
oldatokban jelenlévé komponensek. Kolcsonhatasaikrol vagy nem vesziink tudomast, vagy
nincs rola tudomasunk. Kiilondsen igaz ez a makromolekulds €s a micellaris kolloidok
oldataira. Az alkélifém ionok sokszoros (dupla, tripla) kvantumsziirt relaxacios sebességének

mérése kvantitativ informaciot adhat ezeknek a kolcsonhatasoknak a leirasara



a/ Makromolekulds kelatok kolcsénhatdsa Na' -ionokkal (1 16, nincs szabad hely)
b/ Anionos micellak és ellenionjaik kolcsonhatasanak vizsgalata NMR relaxacios modszerrel.

(1 16, 1 szabad hely)

Egyoldali NMR relaxometrias (NMR-MoUSE) vizsgalatok  kolloidok és
gélekkorében(kémia/vegyészmérnok BSc, vegyész/vegyészmérnok MSc)

Az NMR MoUSE (Mobile Universal Surface Explorer) olyan relaxometrids technika,
amellyel alland6 nagy magneses gradiens térben lehet méréseket végezni. Nagyméretli mintak
vizsgalatara alkalmas. Segitségével kémiai cserefolyamatok ¢és a diffuzidsebesség hatarozhato
meg.

a./ Emberi borfeliiletek ,,in vivo” vizsgdalata NMR-MoUSE technikaval (1 16, nincs szabad
hely)

b./ Az NMR MoUSE mérési paramétereinek optimdlasa. (1 16, nincs szabad hely)

¢/ Szén aerogélek NMR relaxometrias vizsgadlata (1 10, 1 szabad hely)

Bényei Attila:

Atmenetifém komplexek szerkezetének vizsgilata egykristily rontgendiffrakcioval
(vegyész/vegyészmérnok MSc, kémia/vegyészmérndk BSc, 1 16, 1 szabad hely)

A feladat az egykristaly rontgen diffrakcios szerkezet meghatdrozashoz hasznalt alapvetd
programok megismerése, néhany szerkezet megoldasa és finomitasa. Cél modern egykristaly

rontgendiffrakcios késziilek hasznalatanak elsajatitasa.

Folytonos szimmetria mérték hidrogén hidas szerkezetek
osszehasonlitasaban(vegyész/vegyészmérnok MSc, kémia/vegyészmérnok BSc, 1 6, 1
szabad hely)

A hidrogénkotéses szerkezetek Osszehasonlitdsaban egy lehetdség a folytonos szimmetria
mértek alkalmazasa. A cél nagy koordindcios szamu 4tmenetifém komplexek koordinacios
modjanak Ujszerli leirasa, ami figyelembe veszi, hogy a fém-donor tavolsag széles hatarok
kozott valtozhat. Foleg krisztallografia adatbazis lekérdezését €s az adatok feldolgozasat

jelenti a munka.



Gyogyszerhatoanyag polimorfjainak eloallitasa és  szerkezet meghatarozasa
pordiffrakcios adatokbdl (vegyész/ vegyészmérnok MSc, kémia/vegyészmérndk BSc, 1 10,
nincs szabad hely)

Az ab initio szerkezet meghatdrozas, amikor kozvetleniil a pordiffrakcids adatokbol
hatarozzuk meg mikrokristalyos anyagok szerkezetét a diffrakcios kutatdsok élvonalaba

tartoznak. A feladat az alapvetd software eszkdzok elsajatitasa és hasznalata ebben a témaban.

Krisztallografiai adatbazisok hasznalata, molekulacsaladok
osszehasonlitasa(vegyész/vegyészmérnok MSc, kémia/vegyészmérnok BSc, 1 f6, nincs
szabad hely)

Egy megadott molekulacsalad krisztallografiai adatbazisban valo keresése és a szerkezetek

Osszehasonlitdsa. A masodlagos kdlcsonhatasok elemzése.

PETN-reduktaz  homologjai  rontgendiffrakcios  szerkezeteinek  dsszehasonlito
elemzése(vegyész/vegyészmérnok MSc, kémia/vegyészmérndk BSc, 1 {6, 1 szabad hely)

A pentaeritrol-trinitrat reduktaz enzim Iényeges szerepet jatszik a trinitro-toluol biologiai
lebomlasaban. A feladat kiilonbdz6 szubsztratum molekulakkal képezett komplexek, illetve a
hasonld6 enzimek szerkezetének Osszehasonlitdsa. A feladat fehérjekrisztallografiai
programcsomagok hasznalatdnak elsajatitasa példakon keresztiil, a PETN-reduktaz

kristalyairol gytijtott adatok feldolgozésa, a szerkezet megoldasa.

Use of crystallographic database (Chemist/Chemical Engineer MSc or BSc, 1 person, no
free place)

Comparison of several structures determined by single crystal X-ray diffraction by using the
Cambridge Structural Database. Analysis and comparison of secondary interactions and metal
coordination in case of transition metal complexes. Learning the use of crystallographic

software packages.

Buzetzky Déra Beata, Kovacs Eszter Maria:

Réteges kettés hidroxid (LDH)-tartalma bentonit hibrid anyag szorpcios és migracios
tulajdonsagainak vizsgalata (kémia/vegyészmérnok BSc, vegyész/vegyészmérnok MSc, 2

{0, 2 szabad hely)



A radioaktiv hulladékok tarolasara alkalmas mélygeologiai tarold egyik részeként a bentonit
agyagkOzetet tartjak a legalkalmasabbnak a vilagon. A kutatisok azt mutatjak, hogy az
anionos radionuklidok viszonylag hamar athatolnak ezen az agyagkdzeten. Az LDH pedig
anionokat képes megkdtni pozitiv rétegtoltésének koszonhetden. Mivel vizes kozegben
kationos és anionos radionuklidok egyiitt fordulnak eld, igy egyiitt kellene tudnunk Jket
megkotni. A vizsgalat célja, hogy a réteges kettés hidroxid (LDH)-tartalmu bentonit hibrid
anyag szorpcids €s migracios tulajdonsagait vizsgaljuk anionos és kationos radionuklidok

alkalmazasaval.

Buzetzky Dora Beata, Nagy Noémi:

Radioaktiv anionok megkotése modositott agyagkézeten(kémia/vegyészmérndok BSc,
vegyész/vegyészmérndok MSc, 2 16, 2 szabad hely)

A nukledris hulladék fold alatti tarolasa soran fontos szempont a radionuklidok és a foldtani
kornyezet (kdzetek, talajok) kozotti kolesonhatdsok ismerete. A foldtani képzéddmények
feliileti toltése jellemzden negativ, ezért a kationos jellegli radionuklidok megkdotése jellemzo.
Lehetséges azonban az agyagkdzeteket kémiailag ugy moédositani, hogy azok a radioaktiv
anionokat i1s megkdssék. A munka soran ezeket a modositasi lehetdségeket, illetve anionos

jellegli radionuklidok megkotését vizsgaljuk.

Garda Zoltan:

Nyiltlinci és makrociklusos ligandumok Mn(Il)-ionnal képzodé komplexeinek
egyensulyi, 'H-relaxometrias és kinetikai jellemzése (kémia/vegyészmérndk BSc, 1 6,
nincs szabad hely)

A ,Ritka(fold)fém kutatocsoport” foleg bioldgiai szempontbdl fontos (esszencialis, ill.
toxikus), valamint az orvosi képalkotd diagnosztikaban (pl. magneses rezonancias képalkotas
(MRI), pozitron emisszios tomografia (PET), stb.) és terdpiaban (nuklearis medicina)
alkalmazhato fémionok (alkaliféldfémek, ritkafoldfémek, néhany atmenetifém és a 13.
fécsoport) koordinacios kémidjaval foglalkozik. A fémionok nyiltlanci és makrociklusos
poliaza—polikarboxilat, —polifoszfonat, —polifoszfinat és —poliamidat komplexeit allitjuk eld,
vizsgaljuk ezek fizikai-kémiai sajatsadgait (egyensuly, képzOdés ¢és bomlas-kinetika,
kontrasztnoveld hatas) és szerkezetét. Ujabban ,jintelligens” bimodalis (MRI — PET, MRI —

optikai stb.) kontrasztanyagok eldallitasara alkalmas ligandumok tervezésével, szintézisével is



foglalkozunk. Az alkalmazott technikdk tekintetében, pH-potenciometria (egyensulyi
mérések), UV-lathatd  spektrofotometria  (egyensulyi és  kinetikai  mérések),
spektrofluorimetria (egyensulyi €s kinetikai mérések), NMR (1H, B, F, 70, F, *'p, *Na,
Sc, "'Ga, "’In, '°Pt, 2?T1 és a 2™Bi) egy, ill. tobbdimenziés és TD, ill. HPLC-s

(analitikai és preparativ) modszerekre alapozunk.

Gombos Réka:

Lipidvegyiiletek és —keverékek hidrogénezése atmenetifém-

komplexszel(kémia/vegyészmérndk BSc, 2 10, nincs szabad hely)

Horvath Henrietta:

Fe-karbén komplexek eloallitasa és katalitikus alkalmazasa(kémia BSc, 1 f6, nincs szabad
hely)

Ir-Nitron komplexek eléallitasa és katalitikus alkalmazasa (vegyészmérnok BSc, 1 16,
nincs szabad hely)

Kémiai hidrogéntarolas Ir-karbén komplexekkel (vegyészmérnok BSc, 1 f6, nincs szabad

hely)

Kéri Monika:

Agyagasvanyok hidrataciojanak vizsgalata NMR technikakkal(kémia BSc, 1 {6, 1 szabad
hely)

A Dbentonitokndl a rétegkozi térben taldlhatd ellenion befolydsolhatja az agyagasvany
szerkezetét, duzzadasi, nedvesedési tulajdonsagait. A kiilonb6zd viztartalmii agyagasvany
szuszpenzidkban mérhetd a viz protonjainak relaxacios ideje, diffuzios egyiitthatoja, mely
informaciot ad a bentonit hatarfeliileti kolcsonhatasair6l, duzzadasarol vizes kozegben. A
krioporozimetrias mérésekkel a réteges szerkezet valtozasardl kapunk informaciot a megfeleld

mérési paraméterek kidolgozasat kdvetden.

Térhalos hidrogélek NMR relaxometrias vizsgalata(vegyészmérnok MSc, 1 6, nincs

szabad hely)



Térhalos szerkezetti polimerekben a térhalostrtis€g nem homogén, hanem bizonyos eloszlast
mutat. A térhdlo szerkezeti elemei eltéré mobilitast mutatnak, példaul a keresztkotéseknél
rigid a szerkezet, mig az elasztikus lancok mobilitdsa nagyobb. Vizes kdzegben a polimer
hidrogélekben mérhetd transzverzalis relaxacid informaciot ad a protonok mobilitasarol,
amely tehat 0sszefliggésben 4all a térhalo homogenitasaval, a keresztkotések szamaval stb. A
mérések kisteri NMR késziilékkel, illetve NMR MOUSE (Mobile Universal Surface
Explorer) késziilekkel torténnek.

Kéri Monika, Kalmar Jozsef:

Ca-alginat aerogél szerkezetvizsgalata NMR technikakkal(vegyész MSc, 1 {0, nincs
szabad hely)

A kiilonbozo Osszetételi porozus aerogélek szerkezetének, folyékony kdzegben valo
viselkedésének leirasa igen fontos ezen anyagok alkalmazhatdsiga szempontjabol. A
porusméret eloszlasanak és a porusok alakjanak meghatirozdsa NMR krioporozimetrids
modszerrel torténik. A porusok nedvesithetdségének €s a porozus szerkezet kialakuldsanak
vizsgalata folyékony kozegben kis terli NMR késziilékkel, relaxometrids €s diffuziometrids
modszerrel lehetséges. Fontos a modszerek optimalizdlasa az adott pordzus anyag

jellemzéséhez.

Kiss Virag, Novak Levente:

Komplexképzoé kismolekulak rogzitése polimereken (kémia/vegyészmérnok BSc, 1 10, 1
szabad hely)

A szakdolgozat soran a hallgatd megismerné a szintézis lépéseit, mely soran egy, akar MRI
kontrasztanyagként is hasznalt kis molekulat polimerhez (PEI) rogzitene. Szerkezetvizsgalo
modszerrel (NMR) leirnd a funkcionalizalt polimert. A komplexképzd sajatsdgok
vizsgalatdhoz relaxometriat alkalmazna. A kapott relaxivitas értékeket Osszevetné a

polimerhez nem kotott analdgokkal.

Kovacs Eszter Maria:

Réteges kettos hidroxid (LDH)-tartalmu bentonit hibrid anyag készitése és

szerkezetvizsgalata (kémia/vegyészmérnok BSc, 1 {0, 1 szabad hely)



Réteges kettds hidroxid (LDH)- tartalmi bentonit hibrid anyag készitése, fejlesztése nagy
tudomanyos ¢és miiszaki jelentdséggel bir. A radioaktiv hulladékok tarolasara alkalmas
mélygeologiai tarold egyik részeként a bentonit agyagkdzetet tartjak a legalkalmasabbnak a
vildgon. A kutatdsok azt mutatjak, hogy az anionos radionuklidok viszonylag hamar
athatolnak ezen az agyagkézeten. Az LDH pedig anionokat képes megkotni pozitiv
rétegtoltésének kdszonhetden. Mivel vizes kozegben kationos és anionos radionuklidok egyiitt
fordulnak eld, igy egyiitt kellene tudnunk Oket megkotni. Ezen oknal fogva a kutatas
specifikus célja olyan anyag eldallitasat, ami az anionos ¢€s kationos radionuklidokat egytitt

képes megkdtni nagy hatékonysaggal.

Novak Levente:

Amid kotés kialakitasa termikus reakcioval polaris aprotikus kozegben
(vegyész/vegyészmérnok MSc, 1 10, 1 szabad hely)

A karboxil- €¢s amino csoportok kozott kondenzacioval 1étrejott amid kotés nagy jelentdséggel
bir a szerves makromolekulak felépitésében jo hidrolitikus stabilitasa és polaris természete
miatt. Protikus oldoszerben (igy vizben) azonban csak keriild Gton allithatd eld a megfeleld
aminbol és karbonsavbodl a kiinduldsi anyagok disszociacidja miatt. Kevéssé ismert azonban,
hogy aprotikus oldoszerben termikus kondenzacioval kozvetleniil is képzddnek amidok. A
képzédést feltehetben a megvaltozott sav-bazis viszonyok teszik lehetévé, a
reakcidegyensulyt pedig az oldoszer vizet szolvatdlo képessége tolja el a képzddés irdnyaba.
Tervezziik a reakcid kinetikai vizsgalatat kismolekuldkkal, valamint polimerekkel, kiilonos

tekintettel az aprotikus oldoszerben fellépd sav-bazis viszonyokra.

Funkcionalizalt makromolekulak szintézise és jellemzése (kémia/vegyészmérnok BSc, 2
10, 2 szabad hely, vegyész/vegyészmérnok MSc, 1 16, 1 szabad hely)

A makromolekuldk tulajdonsagait kémiai 0sszetételiikon kiviil nagymértékben befolydsoljak
egyéb tényezdk, mint példdul a szénldnc szerkezete, a polimer molekulatomege ¢és
molekulatomeg-eloszlasa, az egyes funkcids csoportok térbeli helyzete és egymastol valo
tavolsdga. Megfeleld csoportokkal funkcionalizalt makromolekuldk kitind ligandumai
lehetnek kiilonb6z6 fémionoknak €s az igy létrejott komplexek a kismolekulak komplexeihez
képest szdmos eldnnyel rendelkeznek (csokkent difftizids sebesség, konnyl elvalaszthatosag,

specifikus szelektivitds, kinetikai stabilitds). Az eldéallitani kivant specifikus tulajdonsagu



makromolekuldk szintézise részint monomeregységek Osszekapcsoldsaval, részint meglévo
polimerek (igynevezett platformok) modositasaval torténik.

Fontos lépés a termék alapos megtisztitdsa a reakcid kiindulasi anyagaitol és a
melléktermékektdl. A szintézist és tisztitdst kovetden vizsgélni fogjuk a Iétrejott
makromolekuldk alapvetd tulajdonsagait és/vagy az adott felhasznalési teriilethez (kolloidalis
katalizis, kornyezetvédelem, magneses kontrasztanyagok) legalkalmasabb fémkomplexeik

viselkedését.

Purgel Mihaly:

Atmenetifém-komplexek szerkezeti vizsgalata kvantumkémiai
modszerekkel(kémia/vegyészmérnok BSc, 2 6, nincs szabad hely)

Atmenetifém-komplexek  szerkezeti paramétereinek  meghatarozasa  kvantumkémiai
szamitasokkal, a lehetséges izomerek felderitése, azok egymasba alakulasanak, illetve a

hidrid-komplexek kialakuldsanak mechanizmus-vizsgalata figyelembe véve az olddszerhatast.

Nehézfém-komplexek szerkezeti vizsgalata kvantumkémiai
modszerekkel(kémia/vegyészmérnok BSc, 2 6, 1 szabad hely)

Ruténium-, rdédium-, pallddium- ¢és iridium-komplexek szerkezeti paramétereinek
meghatarozdsa kvantumkémiai szamitasokkal, a Ilehetséges izomerek felderitése, azok
egymasba alakulasanak, illetve a hidrid-komplexek kialakulasdnak mechanizmus-vizsgalata

figyelembe véve az oldoszerhatast.

Szalan tipusi komplexek szerkezeti paramétereinek meghatiarozasa kvantumkémiai
szamitasokkal(kémia BSc projektmunka, 1 f6, 1 szabad hely)
Szalan komplexek lehetséges izomerek felderitése, azok egymasba alakuldsanak

mechanizmus-vizsgalata figyelembe véve az olddszerhatast.

Tircsé Gyula:

Makrociklusos ligandumok eléallitasa atmenetifémionok komplexalasa
céljaval(kémia/vegyészmérnok BSc, 1 {0, nincs szabad hely)
A ,Ritka(fold)fém kutatocsoport” féleg bioldgiai szempontbdl fontos (esszencialis, ill.

toxikus), valamint az orvosi képalkotd diagnosztikaban (pl. magneses rezonancias képalkotas



(MRI), pozitron emisszios tomografia (PET), stb.) és terdpiaban (nuklearis medicina)
alkalmazhato fémionok (alkaliféldfémek, ritkafoldfémek, néhany atmenetifém és a 13.
fécsoport) koordinacios kémidjaval foglalkozik. A fémionok nyiltlinct és makrociklusos
poliaza—polikarboxilat, —polifoszfonat, —polifoszfinat és —poliamidat komplexeit allitjuk eld,
vizsgaljuk ezek fizikai-kémiai sajatsadgait (egyensuly, képzOdés ¢és bomlas-kinetika,
kontrasztnveld hatés) és szerkezetét. Ujabban ,,intelligens” bimodalis (MRI — PET, MRI —
optikai stb.) kontrasztanyagok eldallitasara alkalmas ligandumok tervezésével, szintézisével is
foglalkozunk. Az alkalmazott technikdk tekintetében, pH-potenciometria (egyensulyi
mérések), UV-lathatdé  spektrofotometria  (egyensulyi és  kinetikai  mérések),
spektrofluorimetria (egyenstlyi és kinetikai mérések), NMR (‘'H, °C, "0 és *'P) egy, ill.

tobbdimenzios és TD, ill. HPLC-s (analitikai és preparativ) modszerekre alapozunk.

Mn(II)-komplexek eldallitasa, egyensulyi és kinetikai jellemzése (kémia/vegyészmérnok
BSc, 1 {6, nincs szabad hely)

A ,Ritka(fold)fém kutatocsoport” féleg bioldgiai szempontbdl fontos (esszencialis, ill.
toxikus), valamint az orvosi képalkotd diagnosztikaban (pl. magneses rezonancias képalkotas
(MRI), pozitron emisszids tomografia (PET), stb.) és terdpiaban (nuklearis medicina)
alkalmazhato fémionok (alkaliféldfémek, ritkafoldfémek, néhany atmenetifém és a 13.
fécsoport) koordinacios kémidjaval foglalkozik. A fémionok nyiltlanci és makrociklusos
poliaza—polikarboxilat, —polifoszfonat, —polifoszfinat és —poliamidat komplexeit allitjuk eld,
vizsgaljuk ezek fizikai-kémiai sajatsadgait (egyensuly, képzddés ¢és bomlas-kinetika,
kontrasztnoveld hatas) és szerkezetét. Ujabban ,jintelligens” bimodalis (MRI — PET, MRI —
optikai stb.) kontrasztanyagok eldallitasara alkalmas ligandumok tervezésével, szintézisével is
foglalkozunk. Az alkalmazott technikdk tekintetében, pH-potenciometria (egyensulyi
mérések), UV-lathatdé  spektrofotometria  (egyenstlyi és  kinetikai  mérések),
spektrofluorimetria (egyenstlyi és kinetikai mérések), NMR (‘'H, °C, "0 és *'P) egy, ill.

tobbdimenzios és TD, ill. HPLC-s (analitikai és preparativ) modszerekre alapozunk.

Tircso Gyula, Csupasz Tibor:

Makrociklusban oxigénatomot tartalmazé komplexképzok -eléallitasa angiografias
képalkotashoz(vegyész MSc/gybdgyszerész, 1 10, nincs szabad hely)
A ,Ritka(fold)fém kutatocsoport” féleg bioldgiai szempontbdl fontos (esszencialis, ill.

toxikus), valamint az orvosi képalkotd diagnosztikaban (pl. magneses rezonancias képalkotas



(MRI), pozitron emisszios tomografia (PET), stb.) és terdpiaban (nuklearis medicina)
alkalmazhato fémionok (alkaliféldfémek, ritkafoldfémek, néhany atmenetifém és a 13.
fécsoport) koordinacios kémidjaval foglalkozik. A fémionok nyiltlanci és makrociklusos
poliaza—polikarboxilat, —polifoszfonat, —polifoszfinat és —poliamidat komplexeit allitjuk eld,
vizsgaljuk ezek fizikai-kémiai sajatsadgait (egyensuly, képzOdés ¢és bomlas-kinetika,
kontrasztnoveld hatas) és szerkezetét. Ujabban ,jintelligens” bimodalis (MRI — PET, MRI —
optikai stb.) kontrasztanyagok eldallitasara alkalmas ligandumok tervezésével, szintézisével is
foglalkozunk. Az alkalmazott technikdk tekintetében, pH-potenciometria (egyensulyi
mérések), UV-lathatdé  spektrofotometria  (egyenstlyi és  kinetikai  mérések),
spektrofluorimetria (egyenstlyi és kinetikai mérések), NMR (‘'H, °C, "0 és *'P) egy, ill.

tobbdimenzios és TD, ill. HPLC-s (analitikai és preparativ) modszerekre alapozunk.

Udvardy Antal, Szolnoki Csenge Tamara:

Ru(II)-foszfa-urotropin komplexek a hidrogéntarolasban(kémia/vegyészmérnok Bsc, 1 {0,
nincs szabad hely)

Ru-PTA (PTA = foszfaurotropin) komplexek alkalmazasa a formiatbontasban (kémia vagy
vegyészmérnok BSc, 1 16, nincs szabad hely) A Fizikai Kémiai Tanszéken tobb olyan Ru(II)-
PTA (PTA: 1,3,5-triaza-7-foszfaadamantan) komplexet allitottunk eld, melyek katalizaljak a
HCOONa bomlasat. A reakcioban képz6dd hidrogéngaz keletkezését gézvolumetridsan
kovetjik. A hallgato feladata a hangyasav, natrium-formiat, ¢és glikéz bontasok

tanulmanyozésa.

Udvardv Antal, Bunda Szilvia, Szolnoki Csenge Tamara:

Reakciok oldoszermentes koriilmények kozott (kémia/vegyészmérnok Bsc, 2 {0, nincs
szabad hely)

Napjainkban a fenntarthatd fejlddés érdekében arra toreksziink, hogy kémiai folyamataink
zoldebbek legyenek. Egyik megoldds az lehet, ha atalakitasaink soran az alkalmazott
meérgez0d, gyualékony és legtobbszor draga szerves oldoszereket Un. z6ld oldoszerekre
cseré¢ljiik, vagy akar elhagyjuk azokat. A hallgato feladata a PTA (PTA: 1,3,5-triaza-7-
foszfaadamantan) és szarmazékai eldallitasanak megismétlése oldoszer tavollétében. Célul
tizziik ki tovabba, hogy P-, és N-donor atomokat tartalmaz6 ligandumokkal atmenetifém

komplexeket allitsunk eld, hagyomanyos oldoszeres korilmények kozott vagy Orléssel



golyosmalomban. A komplexeket katalizatorként kivanjuk hasznalni vizes-szerves kétfazisu
reakciokban (pl. allil-alkoholok redox izomerizacidjaban, nitrilek hidratalasaban és telitetlen
vegyliletek redukcidjaban). Kutatdocsoportunkban a szilard fazist reakcidk kivitelezéséhez
rendelkezésre 4ll egy vibracios €és egy Retsch PMI100 bolygomiives golydosmalom. A
vegyliletek azonositasara multinuklearis NMR, ESI-MS, IR és UV-lathato spektroszkopiat €s

gazkromatografiat alkalmazunk.

Szilard fazisa reakciok irodalmi feldolgozasa (kémia/vegyészmérndk Bsc, 2 16, 2 szabad
hely)
A hallgato feladata szilard fazist (mechanokémiai) reakcidk (fémorganikus vegyiiletek

eloallitasa, szerves kémiai reakcidk stb.) irodalmi feldolgozasa.

Vizoldhato foszfinok irodalmi feldolgozasa (kémia/vegyészmérnok Bsc, 2 f6, 2 szabad
hely)
A hallgaté feladata kiilonb6z0 manapsdg népszeri vizoldhaté foszfin (molekulaszerkezet,

katalitikus tulajdonsagok stb.) irodalmi feldolgozasa.



