Fizikai Kémiai Tanszék meghirdetett témai
a 2017/2018. tanév I1. félévére

Dr. Bényei Attila

(vegyész/ vegyészmérnok MSc diplomamunka, kemia/vegyészmérnok BSc projektmunka vagy
szakdolgozat, 1 f6)

Atmenetifém komplexek szerkezetének vizsgalata egykristaly rontgendiffrakcioval

A feladat az egykristaly rontgen diffrakcids szerkezet meghatarozashoz hasznalt alapvetd
programok megismerése, néhany szerkezet megoldésa és finomitasa.

(chemical engineering BA, chemistry MA, 1 person)

Study of solid state structures of transition metal complexes determined by single crystal X-
ray diffraction

Basic use of software packages to solve and refine small molecular structures from single
crystal X-ray diffraction data.

(vegyész/ vegyészmérndk MSc diplomamunka, kémia/vegyészmérnok BSc projektmunka vagy
szakdolgozat, 1 £6)

Folytonos szimmetria mérték hidrogén hidas szerkezetek 6sszehasonlitasaban

A hidrogénkdtéses szerkezetek Osszehasonlitdsaban egy lehetdség a folytonos szimmetria
mértek alkalmazésa. Krisztallografia adatbazis lekérdezését és az adatok feldolgozasat jelenti a
munka.

(vegyész/ vegyészmérndk MSc diplomamunka, kémia/vegyészmérnok BSc projektmunka vagy
szakdolgozat, 1 £6)

Szerkezet meghatarozasa pordiffrakcids adatokbol

Az ab initio szerkezet meghatarozas, amikor kozvetlendl a pordiffrakcids adatokbol hatarozzuk
meg mikrokristalyos anyagok szerkezetét a diffrakcids kutatdsok élvonaldba tartoznak. A
feladat az alapvetd software eszk6zok elsajatitasa és hasznalata ebben a témaban.

(vegyész/ vegyészmérnok MSc diplomamunka, kemia/vegyészmérndék BSc projektmunka vagy
szakdolgozat, 1 £6)

Krisztallografiai adatbazisok hasznalata, molekulacsalddok 6sszehasonlitasa

Egy megadott molekulacsaldd krisztallografiai adatbdzisban valé keresése és a szerkezetek
0sszehasonlitasa.

(chemical engineering BA, chemistry MA, 1 person)
Use of crystallographic database to compare solid state structure of organic molecules
Search of Cambridge Structural Database and comparison of a given molecule family.



(vegyész/ vegyészmérnok MSc diplomamunka, kemia/vegyészmérnok BSc projektmunka vagy
szakdolgozat, 1 £6)

PETN-reduktdz homoldgjai rontgendiffrakcios szerkezeteinek sszehasonlitd elemzése

A pentaeritrol-trinitrat reduktdz enzim lényeges szerepet jatszik a trinitro-toluol bioldgiai
lebomléséban. A feladat kiilonb6z6 szubsztratum molekuldkkal képezett komplexek, illetve a
hasonld enzimek szerkezetének dsszehasonlitasa.

Gombos Réka

(kémia BSc projektmunka vagy szakdolgozat, vegyészmérndk BSc szakdolgozat, 1 {6)
Pd-szalan komplex alkalmazasa modellmembranok hidrogenezeési reakcioiban

A sejtmembranok fluiditdsa hatassal van a membranhoz kotétt folyamatokra, mint pl. a
transzport folyamatokra, az enzimaktivitasok megvaltozasara, vagy a HSP (Heat Shock
Protein) fehérjék termelddésére. A membran fluiditasat tobb tényezd befolyasolja, ilyen pl. a
hémérséklet, vagy a membranban talalhato lipidek telitettségi foka — minél tébb telitett lipidet
tartalmaz a membran, annal ,keményebb”. Ennek kdvetkezménye, hogy a membranok
lipidjeinek hidrogénezésével képesek vagyunk a membranok fluiditasat befolyasolni. Célunk a
Pd-szaldn katalizator alkalmazésa modellvegylletek (telitetlen aldehidek és ketonok), és
liposzoma mint modellmembran hidrogénezési reakcidiban.

Dr. M. Nagy Noemi:

(vegyész vagy vegyészmérnok MSc diplomamunka, kémia BSc projektmunka vagy
szakdolgozat, vegyészmérnok BSc szakdolgozat, 2 6, 1 szabad hely)

Radioaktiv anionok megkdtése madositott agyagkdzeten

A nukleéris hulladék fold alatti taroldsa soran fontos szempont a radioanuklidok és a foldtani
kornyezet (kOzetek, talajok) kozotti kdlcsonhatdsok ismerete. A foldtani képzoddmények feliileti
toltése jellemzOen negativ, ezért a kationos jellegli radionuklidok megkdtése jellemzo.
Lehetséges azonban az agyagkOzeteket kémiailag ugy modositani, hogy azok a radioaktiv
anionokat is megkdssék. A munka soran ezeket a modositasi lehet6ségeket, illetve anionos
jellegii radionuklidok megkotéset vizsgaljuk.

(vegyész és vegyészmérnok MSc diplomamunka, 1 6)

Talajok foszfortapanyag-ellatottsdganak vizsgalata radioaktiv nyomjelzéssel:

Heterogén izotopcsere kisérletekkel vizsgaljuk, hogy a talajra juttatott foszformiitragya milyen
hanyada elérheté a novények szamara. Meghatdrozzuk, milyen a foszfortranszport sebessége
steady-sate allapotban a talaj és a talajoldat kozott. A radioaktiv nyomjelzés modszer
egyediilallo lehet6ség ezeknek a novénytaplalas, miitragya-hasznositas szempontjabol fontos
jellemzOknek a meghatarozasara. (A munkak szezondlis jellege miatt olyan hallgato
jelentkezését varjuk, aki aprilis, junius és julius honapban hosszabb id6t tud szanni a kisérleti
munkara.)



(vegyész vagy vegyészmernok MSc diplomamunka, kémia BSc projektmunka vagy
szakdolgozat, vegyészmérnok BSc szakdolgozat, 2 6, 1 szabad hely)

Fémionok és kozetek kolcsonhatdasai

A fémionok megkotddése kdzeteken €s talajokon meghatarozza azok oldhatosagat és a ndvény
altal torténd dusulésat, a taplaléklancba torténd bekertilését. A kdlcsonhatasok kinetikajanak és
termodinamikai paramétercinek ismerete fontos tényezé a fenti folyamatokban, valamint a
szennyezett terliletek dekontaminalasdban. A téma kidolgozésa sordn kornyezetszennyezo
fémionok megkdtddését, deszorpcidjat vizsgaljuk kiilonb6zd, a foldtani képzoddményekre
jellemz6 koriilmények kozott, ill. a tanulmanyozzuk megkotédést befolyasold kémiai
allapotokat, valamint a megkotddés hatasara lejatszodo esetleges szerkezeti valtozasokat

Dr. Nagy Zoltan

(Szakdolgozat, kémia/vegyészmermok BSc 1 f6, van ra jelentkez6)

Kiilonbozo molaris tomegii polimerek megkiilonboztetése NMR segitségével

Az NMR spektrumban egymassal atfedo jeleket add vegylletek megkulonboztetése
meglehetdsen nehézkes, mennyiségi és mindségi informaciokat kinyerni a mérési adatokbol
onmagdban nem lehetséges. NMR diffluzids és relaxacids modszerek segitségével -
méretstandard polimerek felhasznélasaval — mindségi és mennyiségi elemzést kivanunk
vegezni vizes polimeroldatokon. Az eredmények felhasznalasaval gydgyszerformulak
elemzését kivanjuk elvégezni.

(Szakdolgozat, kémia/vegyészmeérmok BSc 1 f6, van ra jelentkez6)

Nanoformulazott gyogyszerforma szerkezeti vizsgalata

A vizoldhatatlan hatdéanyagu gyogyszerek jobb biohasznosulasat gyakran nanoformulazéssal
oldjak meg. Az eljards hatékonysagat, valamint a keletkezé nanorészecske szerkezetét,
stabilitasat és hatdéanyag leadasi képességét tobbféle mddszerrel vizsgaljak. Jelen kisérletben 1
és 2 dimenzios NMR maodszereket vetiink be a szerkezet felderitésére.

(Szakdolgozat, kémia/vegyészmermok BSc 1 f6, van ra jelentkez6)

Az albumin és antitest kozotti kolcsonhatas tanulmanyozdasa specifikusan kotodo
festékmolekulék jelenlétében

A vérszérum és egyéb szdveti folyadékok fehérjeanalizisét megneheziti, ha a mintaban nagy
koncentracidban jelen van egy olyan komponens, amely a tobbi részecske elemzését gétolja.
Az albumin egy ilyen fehérje a szérumban, melynek koncentracidjat szelektiven
csokkenthetjlk, ha annak antitestjét immobilizaljuk egy szilard hordozon, és ez utobbit mint
kolonnatdltetet alkalmazzuk. Az elvalasztas bar miikodik a kolonna regeneralasa az erds
antigén-antitest kolcsonhatds miatt eddig nem volt biztositott. Kisérleteink soran az
albuminhoz specifikusan ko6t6d6 festékmolekuldkkal probaljuk megbontani a rendkivil stabil
komplexet.



Dr. Papp Gabor
(vegyészmérnok MSc diplomamunka, 1 {6, van ra jelentkezd)
Szén-dioxid homogénkatalitikus redukcioja vizes kézegben

Dr. Purgel Mihaly:

(vegyész MSc diplomamunka, 1 f6)

Palladium-szalan  komplexek Kkatalitikus aktivitasanak vizsgalata kvantumkémiai
modszerekkel

A palladium(ll)-szalan komplex és annak szarmazékai hatékony Kkatalizatorai szamos
reakcionak. Célunk azok reakciomechanizmusainak felderitése kvantumkémiai médszerekkel.



