Fizikai Kémiai Tanszék altal meghirdetett témak 2019/2020/2. félév

Banvai Istvan, Nvul David:

Egyoldali NMR relaxometrias (NMR-MoUSE) vizsgdlatok kolloidok és gélek korében
(vegyészmérnok vagy kémia BSc, vegyész vagy vegyészmérnok MSc)
Az NMR MoUSE (Mobile Universal Surface Explorer) olyan relaxometrias technika, amellyel allando
nagy magneses gradiens térben lehet méréseket végezni. Nagy méretli mintak vizsgalatara alkalmas.
Segitségével kémiai cserefolyamatok és a diffuziésebesség hatarozhato meg.

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

b./ Az NMR MoUSE mérési paramétereinek optimdlasa. (1 £6, nincs szabad hely)

Bényei Attila:

Atmenetifém komplexek szerkezetének vizsgdlata egykristily rontgendiffrakcioval (vegyész vagy
vegyészmérnok MSc, kémia vagy vegyészmérnok BSc, 1 {6, 1 szabad hely)

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

késziilék hasznalatanak elsajatitasa.

Folytonos szimmetria mérték hidrogén hidas szerkezetek osszehasonlitisiaban (vegyész vagy
vegyészmérnok MSc, kémia vagy vegyészmérnok BSc, 1 {6, nincs szabad hely)

A hidrogénkotéses szerkezetek Osszehasonlitasaban egy lehet6ség a folytonos szimmetria mérték
alkalmazasa. A cél nagy koordinacios szama atmenetifém komplexek koordinacidés modjanak ujszerii
leirasa, ami figyelembe veszi, hogy a fém-donor tavolsag széles hatarok kozott valtozhat. Foleg

krisztallografia adatbazis lekérdezését és az adatok feldolgozasat jelenti a munka.

Szerkezet meghatdrozasa pordiffrakcios adatokbol (vegyész vagy vegyészmérnok MSc, kémia vagy
vegyészmérndk BSc, 1 6, 1 szabad hely)

Az ab initio szerkezet meghatarozas, amikor kozvetleniil a pordiffrakcids adatokbol hatarozzuk meg
mikrokristalyos anyagok szerkezetét a diffrakcios kutatdsok élvonalaba tartoznak. A feladat az

alapvetd software eszk6zok elsajatitasa és hasznalata ebben a témaban.

Krisztallogrdfiai adatbazisok haszndlata, molekulacsaladok dsszehasonlitisa (vegyész vagy
vegyészmérnok MSc, kémia vagy vegyészmérnok BSc, 1 {6, nincs szabad hely)
Egy megadott molekulacsalad krisztallografiai adatbazisban valdo keresése és a szerkezetek

Osszehasonlitasa. A masodlagos kolcsonhatasok elemzése.



PETN-reduktaz homologjai riontgendiffrakcios szerkezeteinek dsszehasonlito elemzése (vegyész
vagy vegyészmérnok MSc, kémia vagy vegyészmérnok BSc, 1 6, 1 szabad hely)

A pentaeritrol-trinitrat reduktdz enzim lényeges szerepet jatszik a trinitro-toluol bioldgiai
lebomlasaban. A feladat kiilonbdz6 szubsztratum molekulakkal képezett komplexek, illetve a hasonlo
enzimek szerkezetének Osszehasonlitisa. A feladat fehérjekrisztallografiai programcsomagok
hasznalatanak elsajatitasa példakon keresztiil, a PETN-reduktaz kristalyair6l gy(jtott adatok

feldolgozasa, a szerkezet megoldasa.

Use of crystallographic database (Chemist/ Chemical Engineer MSc or BSc, 1 person)

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.

Garda Zoltan:

Nyiltlancii és makrociklusos ligandumok Mn(ID)-ionnal képzddé komplexeinek egyensilyi, "H-

relaxometridas és kinetikai jellemzése (vegyészmérnok vagy kémia BSc, 2 {6, 2 szabad hely)

Gombos Réka:

Pd(1l)-szulfoszalan komplex alkalmazdsa lipidvegyiiletek hidrogénezésében (vegyészmérnok BSc, 1

{6, nincs szabad hely)

Kalman Ferenc, Botar Richard:

Gd(I1D)-alapu, makrociklusos Ca(ll)-szenzitiv kontrasztanyag egyensulyi és kinetikai vizsgdlata

(vegyészmérnok BSc, 2 {6, nincs szabad hely)



Kéri Monika, Miklési Tamas, Csontos Maté:

NMR-relaxometrids mérések szildard és folyadékfazisban (vegyészmérnok vagy kémia BSc, vegyész
vagy vegyészmérnok MSc)
Az NMR relaxometria hatékony modszer poérusos anyagok nedvességtartalmanak mennyiségi és
mindségi vizsgalatara, a nedvesités mechanizmusara és porusméret eloszlas meghatarozasara.
a. Polimer aerogélek és xerogélek vizsgalata NMR relaxometrids technikakkal. (1 6, nincs
szabad hely)
b. Kornyezetkémiai problémdak megoldasai NMR relaxometrias modszerrel (2 6, nincs szabad
hely)

c. Makromolekulds femkomplexek NMR relaxometridas vizsgalata (2 £6, nincs szabad hely)

Kiss Virag:

Fehérjék szerkezetének relaxdcios vizsgdlata vizes kdzegben (vegyész MSc, 1 16, nincs szabad hely)

Tobbgenerdcios dendrimerek szerkezeti és fémkomplexeinek relaxdcios vizsgdlata (vegyészmérnok

MSc, 1 {6, nincs szabad hely)

Kovacs Eszter Maria:

La/Lu és Y/La keverék szorpcios/deszorpcios vizsgalata Ca-bentoniton (vegyészmérndk vagy kémia
BSc, 1 16, 1 szabad hely)

Konva Jozsef, Buzetzky Dora:

Foszfat hatarfeliileti reakcioi talajkolloidokon (vegyész MSc, 1 f6, nincs szabad hely)

Heterogén izotopcsere kisérletekkel vizsgaljuk, hogy a talajra juttatott foszformiitragya milyen
hanyada elérhetd a novények szdmara. Meghatarozzuk, milyen a foszfortranszport sebessége steady-
sate allapotban a talaj és a talajoldat kozott. A radioaktiv nyomjelzés modszer egyediilallo lehet6ség
ezeknek a novénytaplalas, mitragya-hasznositds szempontjabol fontos jellemzOknek a

meghatarozasara.



Nagy Noémi, Buzetzky Dora, Kovacs Eszter Maria:

Radioaktiv anionok megkitése modositott agyagkozeten/kettés hidroxidokon (vegyész vagy
vegyészmérnok MSc, kémia vagy vegyészmérnok BSc, 1 {6, 1 szabad hely)

A nuklearis hulladék fold alatti tarolasa soran fontos szempont a radioanuklidok és a foldtani
kornyezet (kdzetek, talajok) kozotti kdlcsonhatasok ismerete. A foldtani képzoddmények feliileti toltése
jellemzden negativ, ezért a kationos jellegii radionuklidok megkotése jellemzd. Lehetséges azonban az
agyagkodzeteket kémiailag ugy modositani, hogy azok a radioaktiv anionokat is megkdssék. A munka

soran ezeket a modositasi lehetdségeket, illetve anionos jellegli radionuklidok megkdotését vizsgaljuk.

Novak Levente:

Amid kotés kialakitasa termikus reakcioval polaris aprotikus kozegben (vegyész vagy
vegyészmérndk MSc, 1 f6, 1 szabad hely)

A karboxil- és amino csoportok kozott kondenzacioval 1étrejott amid kotés nagy jelentéséggel bir a
szerves makromolekulak felépitésében jo hidrolitikus stabilitasa és polaris természete miatt. Protikus
olddszerben (igy vizben) azonban csak keriild tuton allithat6 eld a megfelelé aminbdl és karbonsavbol
termikus kondenzacidval kozvetleniil is képzddnek amidok. A képzddést feltehetéen a megvaltozott
sav-bazis viszonyok teszik lehetdvé, a reakcioegyensulyt pedig az oldoszer vizet szolvatalo képessége
tolja el a képzddés iranyaba. Tervezziik a reakcio kinetikai vizsgalatat kismolekulakkal, valamint

polimerekkel, kiilonos tekintettel az aprotikus olddszerben fellép6 sav-bazis viszonyokra.

Vizes fazisu méretkizdardsos folyadékkromatografia (kémia vagy vegyészmérnok BSc, vegyész vagy
vegyészmérndk MSc, 2 f6, nincs szabad hely)

A szokvanyos HPLC technikakkal szemben a méretkizarasos folyadékkromatografia (SEC) nem
feliileti megoszlason alapulé modszer, hanem az analizalandé minta komponensei altal a porozus allo
fazisban bejart térfogat alapjan valasztja el a komponenseket. A SEC nagyon fontos eszkdz polimerek
szintézise ¢és modositdsa soran a molekuldk hidrodinamikai sugaranak és ebbdl szarmaztatva
molekulatomegének és molekulatomeg-eloszlasanak meghatarozasara, valamint a tisztitasi folyamat
kovetésére. Az altalunk hasznalt vizes kozegli SEC a szerves oldoszer fazisti elvalasztasokhoz
viszonyitva tobb technikai nehézséget hordoz, mert polaris oldatokban el6térbe keriilnek azok a zavard
minta-matrix kolcsonhatasok (pl. ionos vagy hidrogénkotés), amelyek apolaris kozegben sokkal kisebb
jelentéségliek. Munkank soran kiillonb6z6 makromolekuldk, funkcionalizalt polimerek és oligomerek
kromatografias elvalasztasat fogjuk optimalizalni, tovabba tervezziik méretkalibracios sztenderdnek is

hasznalhat6 olcson megvasarolhato vagy eldallithatd vegyiiletek jellemzését.



Novak Levente, Banyai Istvan, Kéri Monika:

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

A makromolekuldk sokféle funkcidos csoporttal ,,dekoralhatok”, amelyek Ilehetové teszik
makromolekulas fémkomplexek, egyensulyi, kinetikai és szerkezeti vizsgalatat, 1j fémkomplexek
eloallitasat. Ennek elsGsorban gydgyaszati és kornyezetkémiai jelentosége lehet.

a./ Makromolekulas ligandumok szintézise és jellemzése nagyfelbontasi NMR modszerekkel (1 16,
nincs szabad hely)

b./ Makromolekulak molaris tomegének reometrias meghatdrozdasa (modszerfejlesztés) (1 £6, nincs
szabad hely)

c./ Kolloidok és makromolekuldk jellemzése ozmomeéteres technikdakkal. (1 16, 1 szabad hely)

d./ Tenzidek vizsgalata kis és nagyterii NMR modszerekkel. (1 {6, nincs szabad hely)

Purgel Mihaly:

Atmenetifém-komplexek szerkezeti vizsgdlata kvantumkémiai mddszerekkel (kémia vagy
vegyészmérndk BSc, 2 6, 1 szabad hely)

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

kialakulasanak mechanizmus-vizsgalata figyelembe véve az oldoszerhatast.

Nehézfém-komplexek  szerkezeti  vizsgdlata  kvantumkémiai  modszerekkel (kémia  vagy
vegyészmérndk BSc, 2 6, 1 szabad hely)

Ruténium-, rédium-, palladium- ¢és iridium-komplexek szerkezeti paramétercinek meghatarozasa
kvantumkémiai szamitasokkal, a lehetséges izomerek felderitése, azok egymasba alakulasanak, illetve

a hidrid-komplexek kialakulasanak mechanizmus-vizsgalata figyelembe véve az oldoszerhatast.

Szaldan tipusu komplexek szerkezeti paramétereinek meghatdarozdasa kvantumkémiai szamitdasokkal
(kémia vagy vegyészmérnok BSc, 2 f6, 2 szabad hely)
Szalan komplexek lehetséges izomerek felderitése, azok egymasba alakuldsanak mechanizmus-

vizsgalata figyelembe véve az oldoszerhatast.

Tircsé Gyula:

Mn’*-alapii MRI kontrasztanyag-jeloltek elGdllitisa és jellemezése (vegyészmérnok vagy kémia BSc,

1 f6, 1 szabad hely)



Tircso Gyula, Csupasz Tibor:

Makrociklusos bifunkcios ligandumok eldallitisa diagnosztikai értékii fémionok komplexdldsdra

(vegyészmérnok vagy kémia BSc, vegyész MSc, 1 {6, nincs szabad hely)

Toth Imre, Csupasz Tibor:

(CN)sPtTl komplex kolcsénhatisa kis szerves molekulikkal (vegyészmérnok vagy kémia BSc,
vegyész MSc, 1 16, nincs szabad hely)
A direkt fém-fém kotést tartalmazo (CN)sPtT1 kiindulasi anyagbol inert, lehetbleg tetraéderes TI(III)

centrumot tartalmazo adduktum eléallitasa és egyensulyi, szerkezeti vizsgalata a feladat.

Fluorid-kito fémkomplexek vizsgalata (vegyészmérnok vagy kémia BSc, vegyész MSc, 1 106, 1
szabad hely)

Al(IIl)-szerves ligandum (L) rendszerek AILF vegyeskomplexként képesek fluoridiont megkotni. Az
AILF és hasonlo (pl. Sb-tartalmi) vegyeskomplexek egyensulyi, szerkezeti és kinetikai jellemzése a

feladat.

Toth Imre, Kalman Ferenc

Jodid-kité féemkomplexek vizsgalata (vegyészmérnok vagy kémia BSc, vegyész MSc, 1 £6, 1 szabad
hely)
TI(IT)-szerves ligandum (L) rendszerek TILI vegyeskomplexként képesek jodidiont megkdtni. Az

TILI vegyeskomplexek egyensulyi, szerkezeti és kinetikai jellemzése a feladat.

Toth-Molnar Eniko:

A Mn**-ion makrociklusos ligandumokkal alkotott komplexeinek koordindciés kémiai jellemzése

(vegyészmérnok vagy kémia BSc, 1 f6, 1 szabad hely)

Toth-Molnar Eniké, Garda Zoltan:

A Mn**-ion fluortartalmii ligandumokkal alkotott komplexeinek koordindcids kémiai jellemzése

(vegyészmérnok vagy kémia BSc, 1 f6, 1 szabad hely)



Udvardy Antal:

Ru-PTA (PTA = foszfaurotropin) komplexek alkalmazdisa a formidtbontisban (kémia vagy
vegyészmérndk BSc, 1 6, nincs szabad hely)

A Fizikai Kémiai Tanszéken tobb olyan Ru(Il)-PTA (PTA: 1,3,5-triaza-7-foszfaadamantan) komplexet
allitottunk el6, melyek katalizaljadk a HCOONa bomlasat. A reakcioban képzdd6 hidrogéngaz
keletkezését gazvolumetriasan kovetjilk. A hallgato feladata a hangyasav, natrium-formiat, és gliikkoz

bontasok tanulmanyozasa.

Udvardy Antal, Szolnoki Csenge Tamara

Reakciok oldoszermentes koriillmények kozott (kémia vagy vegyészmérnok BSc, 1 f6, nincs szabad
hely)

Napjainkban a fenntarthato fejlodés érdekében arra toreksziink, hogy kémiai folyamataink z6ldebbek
legyenek. Egyik megoldas az lehet, ha atalakitasaink soran az alkalmazott mérgezd, gytlékony és
legtobbszor draga szerves olddszereket un. zold olddszerekre cseréljiik, vagy akar elhagyjuk azokat. A
hallgato feladata a PTA (PTA: 1,3,5-triaza-7-foszfaadamantan) és szarmazékai eldallitdsanak
megismétlése oldoszer tavollétében. Célul tiizzikk ki tovabba, hogy P-, és N-donor atomokat
tartalmaz6 ligandumokkal atmenetifém komplexeket allitsunk el6, hagyomanyos oldoszeres
koriilmények kozott vagy Orléssel golyosmalomban. A komplexeket katalizatorként kivanjuk
hasznalni vizes-szerves kétfazisu reakciokban (pl. allil-alkoholok redox izomerizaciojaban, nitrilek
hidratalasaban és telitetlen vegyiiletek redukcidjaban). Kutatécsoportunkban a szilard fazisu reakciok
kivitelezéséhez rendelkezésre all egy vibracios €s egy Retsch PM100 bolygomiives golydésmalom. A
vegyliletek azonositasara multinuklearis NMR, ESI-MS, IR és UV-lathaté spektroszkopiat és

gazkromatografiat alkalmazunk.



