Fizikai Kémiai Tanszék zarodolgozati témak 2023/24/2. félév

Bényei Attila:

Atmenetifém komplexek szerkezetének vizsgalata egykristily rontgendiffrakcioval
(vegyész/vegyészmérnok MSc, kémia/vegyészmérnok BSc, 1 6, 1 szabad szabad hely)

A feladat az egykristaly rontgen diffrakcids szerkezet meghatarozashoz hasznalt alapvetd
programok megismerése, néhany szerkezet megoldéasa és finomitasa. Cél modern egykristaly
rontgendiffrakcios késziilék hasznalatanak elsajatitasa.

Gyogyszerhatoanyag polimorfjainak eloallitasa ¢és  szerkezet meghatarozasa
pordiffrakcios adatokbdl (vegyész/ vegyészmérnok MSc, kémia/vegyészmérnok BSc, 1 {6,
1 szabad)

Gyogyszerhatoanyag polimorfjainak eldallitasa és szerkezet meghatarozasa pordiffrakcios
adatokbol Az ab initio szerkezet meghatarozas, amikor kdzvetleniil a pordiffrakcids adatokbol
hatarozzuk meg mikrokristdlyos anyagok szerkezetét a diffrakcidos kutatdsok élvonaldba
tartoznak. A feladat az alapvetd software eszk6zok elsajatitasa és hasznalata ebben a témaban.

Krisztallografiai  adatbazisok  hasznalata, molekulacsaladok  Osszehasonlitasa
(vegyész/vegyészmérnok MSc, kémia/vegyészmérndok BSc, 1 {6, 1 szabad hely)

Egy megadott molekulacsalad krisztallografiai adatbazisban valo keresése és a szerkezetek
Osszehasonlitdsa. A mésodlagos kdlcsonhatasok elemzése.

Czégéni Csilla Eniko:

Vizoldhato N-heterociklusos ligandumok ¢és atmenetifém komplexeik szintézise
(szerkezetvizsgdlat, katalitikus tulajdonsdgok vizsgdlata hidrogén taroldasdra alkalmas
katalitikus rendszerekben) (kémia vagy vegyészmérnok BSc, 1 szabad hely)

Tervezziik vizoldhatd ligandumok ¢s komplexeik eldallitdsat, az eldallitott komplexek
szerkezetének felderitését spektroszkopiai modszerekkel és katalitikus tulajdonsagaiknak
vizsgalatat vizes kozegli homogénkatalitikus hidrogéntarolasban. Az 1Uj komplexekkel
részletesebben tanulmdnyozni szeretnénk a formiat bontds/hidrogén-karbonat redukcio
katalitikus ciklust, mint lehetséges hidrogéntarol6 rendszert.

Czégéni Csilla Eniko, Udvardy Antal:

Foszfa-urotropinok Ag(l)-komplexeinek tanulmanyozasa
(kémia vagy vegyészmérnok BSc, levelezd vegyészmérnok BSc van szabad hely)

A PTA (PTA: 1,3,5-triaza-7-foszfaadamantan) és szarmazékainak az eziist(I)-ionnal képzett
komplexeinek jellemzése folyadék és szilard fazisban. Uj Ag-foszfaurotropin komplexek
irodalmi feldolgozasa.



Holléczki Oldamur:

Fehérjék és miianyag nanorészecskék kolcsonhatasanak vizsgalata (1 6, betelt)

Mtanyag hulladék aprézodasaval keletkezd nanomiianyagok és human szérum albumin
kolcsonhatdsanak vizsgéalata szamitégépes modellezéssel. A munka soran a fehérje
szerkezetének valtozasair6l kaphatunk informaciot.

Triazolium sok katalizalta formoz reakcio vizsgalata szamitasos kémiai modszerekkel (1
16, betelt)

A munka soran kvantumkémiai szamitasokkal szandékozunk felderiteni, hogy triazolium sok
miképpen katalizaljak a formaldehid atalakulasat szénhidratokka. A keletkez6 szénhidrat-
keverék Osszetételének befolyasolahoz a szamitasok segitségével megtervezziik a megfeleld
katalizatort.

Kalman Ferenc:

Cu(Il) megkotésére alkalmas biciklusos komplexképzo ligandum eléallitasa és
komplexének koordinacios kémiai vizsgalata. (kémia és vegyészmérnok BSc, vegyész,
vegyészmérnok MSc)

Karban merevitett komplexképzok szintézise és fémkomplexeik koordinacios kémiai
jellemzése (kémia és vegyészmérnok BSc, vegyész, vegyészmérnok MSc)

Kéri Monika, Papp Vanda:

Kornyezeti porézus adszorbensek szerkezetének NMR vizsgalata (kémia tanar, vegyész/
vegyészmérnok MSc, 2 16, foglalt)

A természetes vizekben, talajokban eléfordulé kornyezetszennyezd anyagok eltavolitasara
megoldast jelenthet azok megkotése porusos anyagok segitségével. Erre leginkabb a
nanométeres porusokat tartalmazo, nagy fajlagos feliileti anyagok alkalmasak, mint példaul a
kornyezetiinkben el6fordulo talajalkotd agyagasvanyok, illetve a mesterségesen eldallitott szén
alaptl nanorendszerek (pl.: szén aerogélek). Az alkalmazas koriilményei miatt fontos a szilard
anyag ¢€s a folyékony kozeg kolcsonhatasanak vizsgalata, a szilard anyag porusszerkezetének,
szerves szennyezOkkel valo feliileti reakcidiknak leirdsa. A cél tehat a poérusos anyagok
folyékony kozeggel valo kdlcsonhatasanak atfogd jellemzése olyan magneses magrezonancias
modszerek alkalmazaséval, mint az NMR krioporozimetria, relaxometria és diffuziometria.

M. Nagy Noémi:

Diffuzios és adszorpcidos vizsgalatok agyag-kettoshidroxid kompozitmintakban
radioizotopos nyomjelzéssel (2 f6 kémia, vegyész, vegyészmérnok hallgatd, BSc ill. MSc
szint)



A kis és kozepes aktivitast radioaktiv hulladékok foldalatti tarolasanal agyagkdzeteket és
betont hasznalnak mérnoki gatként, a természetes gatat pedig a kornyezo foldtani
képzédmények (kézetek) képzik. A biztonsagos hulladéktarolds fontos feltétele, hogy ezek a
gatak megakadalyozzak a radioaktiv izotopok szétterjedését a kornyezetben. A szétterjedés
mértékét a vizmozgas €és az izotopok megkdtddése egylitt hatirozza meg. A természetes
kézeteken a kationok kotddnek meg, az anionok megkdtése problémds. Ezért olyan
kompozitanyagot allitunk eld, amely természetes agyagkOzetet és anioncseréld kettds

crer

Novak Levente:

Amid Kkotés Kkialakitasa termikus reakcioval polaris aprotikus kozegben (MSc
diplomamunka, 1 {6)

A karboxil- és amino csoportok kozott kondenzacioval 1étrejott amid kotés nagy jelentdséggel
bir a szerves makromolekuldk felépitésében jo hidrolitikus stabilitasa és polaris természete
miatt. Protikus oldoszerben (igy vizben) azonban csak keriild tton allithato el a megfeleld
hogy aprotikus olddszerben termikus kondenzacidval kozvetleniil is képzddnek amidok. A
képzodést feltehetden a megvaltozott sav-bazis viszonyok teszik lehetové, a reakcidegyensulyt
pedig az olddszer vizet szolvatald képessége tolja el a képzddés iranyaba. Tervezziik a reakcid
kinetikai vizsgalatat kismolekuldkkal, valamint polimerekkel, kiilonds tekintettel az aprotikus
oldészerben fellépd sav-bazis viszonyokra.

Funkcionalizalt makromolekulak szintézise és jellemzése (MSc diplomamunka, 1 f6,
betoltve)

A makromolekuldk tulajdonsagait kémiai Osszetételilkon kiviil nagymértékben befolyésoljak
egyéb tényezOk, mint példaul a szénlanc szerkezete, a polimer molekulatdomege és
molekulatdmeg-eloszlasa, az egyes funkcids csoportok térbeli helyzete és egymadstdl valo
tavolsdga. Megfeleld csoportokkal funkcionalizalt makromolekuldk kitlind ligandumai
lehetnek kiilonboz6 fémionoknak és az igy létrejott komplexek a kismolekuldk komplexeihez
képest szdmos elénnyel rendelkeznek (csokkent difftizids sebesség, konnyli elvalaszthatosag,
specifikus szelektivitas, kinetikai stabilitds). Az eldallitani kivant specifikus tulajdonsagu
makromolekuldk szintézise részint monomeregységek Osszekapcsoldsaval, részint meglévo
polimerek (tigynevezett platformok) modositasaval torténik.

Fontos lépés a termék alapos megtisztitasa a reakcid kiinduldsi anyagaitél ¢és a
melléktermékektdl. A szintézist és tisztitdst kovetden vizsgdlni fogjuk a 1étrejott
makromolekuldk alapvetd tulajdonsagait és/vagy az adott felhasznalasi teriilethez (kolloidalis
katalizis, kornyezetvédelem, magneses kontrasztanyagok) legalkalmasabb fémkomplexeik
viselkedését.

-~Ritka(fold)fém kutatocsoport”

A ,Ritka(fold)fém kutatocsoport” flleg biologiai szempontbdl fontos (esszencialis, ill.
toxikus), valamint az orvosi képalkotd diagnosztikaban (pl. magneses rezonancias képalkotas
(MRI), pozitron emissziés tomografia (PET), stb.) és terapidban (nuklearis medicina)
alkalmazhatd fémionok (alkalifoldfémek, ritkafoldfémek, néhany atmenetifém és a 13.



focsoport) koordinacids kémidjaval foglalkozik. A fémionok nyiltlancti és makrociklusos
poliaza—poli-karboxilat, —foszfonat, —foszfinat, pikolinat, amidat valamint Gijabban 8-oxikolinat
komplexeit allitjuk eld, vizsgaljuk ezek fizikai-kémiai sajatsagait (egyensuly, képzddés és
bomlas-kinetika, kontrasztndvel6 hatas, stb.) és szerkezetét. Ujabban ,,intelligens” és bimodalis
(MRI — PET, MRI — optikai stb.) kontrasztanyagok elGallitasara alkalmas ligandumok
tervezésével, szintézisével is foglalkozunk. Az alkalmazott technikdk tekintetében, pH-
potenciometria (egyensulyi mérések), UV-lathato spektrofotometria (egyensulyi és kinetikai
mérések), spektrofluorimetria (egyensulyi és kinetikai mérések), valamint egy, ill.
tobbdimenzids és TD NMR (*H, 3C, O és 3P), ill. HPLC-s (analitikai és preparativ)
modszerekre alapozunk.

Csupasz Tibor
Inert bifunkcios Mn(II)-komplexek eléallitasa és koordinacios kémiai jellemzése -
""Szintetikus érzékenyités' (Kémia BSc/Vegyész MSc, 1 6, szabad)

Tircsé Gyula
Nagy iiregmérettel rendelkezo pikolinatszarmazék komplexképzok eléallitasa Ba2+/Ra2+

fémionok komplexalasara (Kémia BSc/MSc, 1 {0, szabad)

Varadi Balazs és Tircsé Gyula
Design, synthesis and characterization of Mn(l1)-based smart contrast agent candidates
(Chemistry BSc or MSc, 1 person, free)

Szilagyi Balazs és Tircsé Gyula
Nyiltlancu pikolinatszarmazék kelatorok Y(III)-komplexei: egyensuly és disszociacios
kinetika

Kapus Istvan és Tircso Gyula
Kelatorok eldallitasa Zr(IV)-komplexalasa céljaval (Kémia BSc, 1 6, szabad)

Udvardy Antal:

Atmenetifém-foszfin komplexek alkalmazisa a hidrogéntarolasban (kémia vagy
vegyeészmérnok BSc, van szad hely)

A Fizikai Kémiai Tanszéken tobb olyan atmenetifém-foszfin komplexet allitottunk el6, melyek
katalizaljak a vizes kozegi HCOONa ¢és hangyasav dehidrogénezését. A reakcioban
képzéddgazokat gdzvolumetridsan kovetjiik, a formiat meghatarozéasat pedig modern HPLC-
vel végezziik. A hallgato feladata a hangyasav, natriumformiat, és gliik6z bontasanak, illetve a
szén-dioxid és a bikarbonat hidrogénezésnek tanulméanyozasa.

Szilard fazisu reakciok irodalmi feldolgozasa (levelezd vegyészmérnok Bsc, van szabad

hely)
A hallgato feladata szilard fazisu (mechanokémiai) reakcidok (fémorganikus vegyiiletek

eldallitasa, szerves kémiai reakciok stb.) irodalmi feldolgozésa.



