Fizikai Kémiai Tanszék zarodolgozati témak 2021/22/2. félév

Bényei Attila:

Atmenetifém komplexek szerkezetének vizsgalata egykristaly rontgendiffrakciéval
(vegyész/vegyészmérnok MSc, kémia/vegyészmérnok BSc, 1 {6, 1 szabad hely)

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

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

A hidrogénkdtéses szerkezetek Osszehasonlitdsdban egy lehetdség a folytonos szimmetria
mérték alkalmazadsa. A cél nagy koordinacids szaml atmenetifém komplexek koordinacios
modjanak ujszerl leirasa, ami figyelembe veszi, hogy a fém-donor tavolsag széles hatarok
kozott valtozhat. Foéleg krisztallografia adatbazis lekérdezését és az adatok feldolgozasat jelenti
a munka.

Gyodgyszerhatéoanyag polimorfjainak eléallitisa és  szerkezet meghatarozasa
pordiffrakcios adatokbdl (vegyész/ vegyészmérnok MSc, kémia/vegyészmérnok BSc, 1 10,
1 szabad)

Gyobgyszerhatéanyag polimorfjainak eldallitdsa és szerkezet meghatarozédsa pordiffrakcids
adatokbol Az ab initio szerkezet meghatarozas, amikor kdzvetleniil a pordiffrakcios adatokbol
hatarozzuk meg mikrokristalyos anyagok szerkezetét a diffrakcidos kutatdsok élvonalaba
tartoznak. A feladat az alapvetd software eszkozok elsajatitasa és hasznalata ebben a témaban.

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

Egy megadott molekulacsalad krisztallografiai adatbazisban vald keresése és a szerkezetek
Osszehasonlitdsa. A masodlagos kdlcsonhatasok elemzése.

Buzetzky Dora Beata és Kovacs Eszter Maria

Réteges kettés hidroxid (LDH)-tartalmi bentonit hibrid anyag szorpcios
tulajdonsagainak vizsgalata (vegyész/vegyészmérnok BSc, MSc, 2 6 szabad)

A radioaktiv hulladékok tarolasara alkalmas mélygeologiai tarold egyik részeként a bentonit
agyagkdzetet tartjak a legalkalmasabbnak a vildgon. A kutatasok azt mutatjak, hogy az anionos
radionuklidok viszonylag hamar athatolnak ezen az agyagkdézeten. Az LDH pedig anionokat
képes megkdtni pozitiv rétegtoltésének koszonhetden. Mivel vizes kdzegben kationos és
anionos radionuklidok egyilitt fordulnak eld, igy egylitt kellene tudnunk 6ket megkotni. A
vizsgalat célja, hogy a réteges kettds hidroxid (LDH)-tartalmu bentonit hibrid anyag szorpcids
€s migracios tulajdonsagait vizsgaljuk anionos ¢és kationos radionuklidok alkalmazaséaval.

Y/La - bentonit keverék szorpcids/deszorpcids vizsgalata (vegyészmérnok vagy kémia BSc.,
MSc. 116 szabad)



Czégéni Csilla:

Vizoldhato atmenetifém komplexek eldallitiasa és katalitikus tulajdonsagainak vizsgalata
vizes kozegii homogénkatalitikus hidrogéntarolasban (Vegyészmérnok BSc, 2 {6, nincs
szabad hely)

Vizoldhato kelatképzé PNP ill. PCP tipusu ligandumok és atmenetifém (Rh, Ru, Mn)
komplexeik eldallitasa. Az eldallitott komplexek szerkezetének felderitése spektroszkopiai
modszerekkel és katalitikus tulajdonsagainak vizsgalata vizes kozegli homogénkatalitikus
hidrogéntarolasban, hangyasav és formiatok bontasaban.

Holléczki Oldamur:

Sustainable chemistry through theoretical calculations (chemistry BSc, 1 person, not free)
The applicant will have to perform DFT and ab initio calculations to explore the reaction
mechanism of the sythesis of imidazolium dithiocarboxylate zwitterionic structures, to explain
recent experimental findings published in literature.

Kéri Monika:

Kornyezeti porozus adszorbensek szerkezetének NMR vizsgalata (kémia BSc, 2 6, 1
szabad hely)

A természetes vizekben, talajokban eléforduld kornyezetszennyezd anyagok eltavolitasara
megoldast jelenthet azok megkotése porusos anyagok segitségével. Erre leginkabb a
nanométeres porusokat tartalmazo, nagy fajlagos feliiletii anyagok alkalmasak, mint példaul a
kornyezetiinkben el6fordulo talajalkoto agyagasvanyok, illetve a mesterségesen eléallitott szén
alapu nanorendszerek (pl.: szén aerogélek). Az alkalmazas koriilményei miatt fontos a szilard
anyag ¢s a folyékony kozeg kolcsonhatasanak vizsgélata, a szilard anyag porusszerkezetének,
szerves szennyezOkkel valo feliileti reakcidiknak leirdsa. A cél tehat a porusos anyagok és azok
kozeggel valo kolcsonhatasanak atfogé jellemzése olyan magneses magrezonancias modszerek
alkalmazasaval, mint az NMR krioporozimetria, relaxometria és diffiziometria.

Kéri Monika, Nyul David:

Rezorcin-aceton polimer aerogél elallitasa és jellemzése (Vegyész/vegyészmérnok MSc. 1
6, nincs szabad hely)

A hallgato feladata rezorcin-aceton kopolimerek eldallitasa és keresztkotése oldat fazisban.
Szuperkritikus szaritds utan a keletkezett polimer acrogélek porusos strukttrajat kiilonbozé
modszerekkel jellemezziik folyadék kozegben, igymint NMR krioporozimetria, relaxometria
¢s az eredményeket 0Osszevetjik mas modszerekkel mért értékekkel (SEM, pasztazo
elektronmikroszkopia, és gazadszorpcio). Az aerogél mechanikai tulajdonsagait DMA
(Dinamikus Mechanikai Analizis) segitségével vizsgaljuk.



Kéri Monika, Papp Vanda:

Biodegradabilis keresztkotott polimerek szerkezetének vizsgalata (kémia BSc, 1 f6, nincs
szabad hely)

Olyan poliuretan alapti polimereket vizsgalunk, amelyek DMSO-ban jol duzzadnak. A
duzzadas soran felvett oldoszer folyadék fazisu NMR spektroszkopiaval jol detektalhato, To
relaxacidoja a duzzadas folyamatardl, a szerkezet valtozasarol ad informaciot, mely
Osszefiiggésben all a keresztkotések szamaval. Az olddszer mozgésa a keresztlancok kozott, és
a keresztkotések kozott kitoltott térrészek méretének meghatarozasa tovabbi informécidval
szolgalhat a keresztkotés-szamrol.

M. Nagy Noémi és Kovacs Eszter Maria:

Diffuziés és adszorpcids vizsgalatok agyag-Kkettéshidroxid mintikban radioizotopos
nyomjelzéssel (BSc, 1 {0, nincs szabad hely)

A kis és kozepes aktivitasu radioaktiv hulladékok foldalatti tarolasanal agyagkdzeteket €s
betont hasznalnak mérnoki gatként, a természetes gatat pedig a kornyezéd foldtani
képzédmények (kdzetek) képzik. A biztonsagos hulladéktarolas fontos feltétele, hogy ezek a
gatak megakadalyozzak a radioaktiv izotopok szétterjedését a kornyezetben. A szétterjedés
mértékét a vizmozgas €s az izotdpok megkotddése egylitt hatdrozza meg. A természetes
kézeteken a kationok, mig a réteges kettéshidroxidokon az anionok kotddnek meg. Ezért olyan
Osszedllitas probalunk ki, ahol ezt a két anyagot szendvics szerkezetben allitjuk fel a migracios

crer

Structural changes of lanthanide bentonites by heat treatment /Lantanoida-bentonitok
szerkezeti valtozasa hokezelés hatasara (Chemisrty or Chemical engineer BSc./
vegyészmérnok vagy kémia BSc., 1 free / 1 szabad hely)

M. Nagy Noémi, Buzetzky Dora Beata és Kovacs Eszter Maria:

Preparation and structural analysis of Sn-bentonite for ®®™TcOa4 sorption (Chemistry or
Chemical engineer BSc., 2 students, no free place).

Pertechnetate anion sorption is going to be investigated with Sn(11)-TcO4 ™ redox reaction. It is
assumed that tin ion with a reducing effect is capable to sorb *®™Tc(VII) ions in the form of
TcO2. This experiences would be interpreted focusing on the pH and redox potential values that
determine the chemistry forms, and on thermodynamic data.

Miklosi Tamas Sandor, Banvai Istvan:

Karboximetilezett-polietilén-iminek  Zn(Il)-komplexeinek NMR vizsgalata (Msc
diplomamunka, 1 {6, nincs szabad hely)

A vizsgalt karboximetilezett polietilén-imin donorcsoportjai (amino- és karboxi csoportok)
miatt sok dtmenetifém ionjaval stabil komplexet képez.



Korabban tobbféle fémionnal vizsgaltuk komplexképzési tulajdonséagait, a cinkkel valo
komplexképzddésének vizsgdlatanak potencidlis gyakorlati

alkalmazasa a makromolekula a Zn(Il)-ionok ipari vagy banyaszati hulladékvizekbdl valo
eltavolitasa. Ezért célunk a komplexképzddési folyamat vizsgalata a pH-fliggvényében 1H
NMR-rel, és a komplexképzddés folyamatainak jellemzése a cél.

Novak Levente:

Amid kotés kialakitasa termikus reakcidval polaris aprotikus kézegben (MSc
diplomamunka, 1 f6)

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 ton allithatd elé a megfeleld
hogy aprotikus olddszerben termikus kondenzacidval kozvetleniil is képzddnek amidok. A
képzddést feltehetden a megvaltozott sav-bazis viszonyok teszik lehetdvé, 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.

Formation of amide bond by thermal reaction in polar aprotic medium (MSc thesis, 1
person)

The amide bond formed by condensation between carboxyl and amino groups is of great
importance for the synthesis of organic macromolecules owing to its hydrolytic stability and
polar nature. In protic solvents (thus in water) it can only be formed indirectly from the
appropriate amine and carboxylic acid due to the dissociation of these precursors. It is less
known however, that in aprotic solvents amides can also form directly by thermal condensation.
The reaction is probably made possible by the changed acid-base conditions, while the reaction
equilibrium is shifted to the direction of the formation by the water solvation capacity of the
solvent. We plan to investigate the kinetics of the reaction with small molecules, as well as with
polymers, with special emphasis given to the acid-base conditions existing in the aprotic
solvent.

Funkcionalizalt makromolekulak szintézise és jellemzése (BSc szakdolgozat, 1 {6 betdltve,
MSc diplomamunka, 1 £6)

A makromolekuldk tulajdonsagait kémiai Osszetételiilkon kiviil nagymértékben befolyasoljak
egyéb tényezok, mint példdul a szénlanc szerkezete, a polimer molekulatomege ¢és
molekulatomeg-eloszlasa, az egyes funkcids csoportok térbeli helyzete és egymastol valo
tavolsaga. Megfeleld csoportokkal funkcionalizalt makromolekuldk kitlind ligandumai
lehetnek kiilonb6zd fémionoknak és az igy 1étrejott komplexek a kismolekulak komplexeihez
képest szdmos elénnyel rendelkeznek (csokkent difftizids sebesség, konnyti elvalaszthatdsag,
specifikus szelektivitas, kinetikai stabilitds). Az eldallitani kivant specifikus tulajdonsagu
makromolekuldk szintézise részint monomeregységek Osszekapcsolasaval, részint meglévo
polimerek (tigynevezett platformok) modositasaval torténik.



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

Synthesis and characterization of functionalized macromolecules (MSc thesis, 1 person)
The properties of macromolecules are strongly influenced besides their chemical composition
by other factors, as e.g. the structure of the carbon chain, the molecular weight and weight
distribution of the polymer, spatial position of certain functional groups and their mutual
distance. Macromolecules functionalized by suitable groups can be excellent ligands for
different metal ions and the complexes so formed possess several advantages over the
complexes of small molecules (decreased diffusion rate, easy separability, specific selectivity,
Kinetic stability). The synthesis of these macromolecules with specific properties is performed
partly by linking together monomeric units, partly by the modification of existing polymers
(called platforms).

Purification of the product from the starting materials and the byproducts of the reaction is an
important step. Following the synthesis and the purification we will investigate the main
properties of the macromolecules formed and/or the behavior of their most suitable metal
complexes for a given area of application (colloidal catalysis, environmental protection,
magnetic contrast agents).

Makromolekulas és kolloid rendszerek reoldgiai vizsgalata (BSc szakdolgozat, 1 £6)

A folyékony anyagok ellenallasa a folyast el6idéz6 er6hatasokkal szemben a rendszer belsd
struktarajanak, valamint oldatok esetén az oldott anyag és az olddszer kozotti kolcsonhatasok
figgvénye. Egy rendszer nyiras- és hdmérsékletfiiggd reoldgiai viselkedésének kovetése révén
informaciot nyerhetiink a részecskék kozott fellépd kdlcsonhatasok jellegérdl és meértekeérdl,
valamint az esetleges szerkezet felbomlasardl és ujjaépiilésérol. A reometrids vizsgalatokat
méret- €s koncentracié meghatarozasra alkalmas (pl. NMR, DLS) modszerekkel kombinalva a
difftzios egylitthatokbol kiszamitott hidrodinamikai molekula- vagy részecskeatmérdk a
viszkozitas hatasaval korrigalhatok, ezen feliil mikroheterogén rendszerekben lehetdvé valik az
egyedi komponensek fazisok kozotti megoszldsanak meghatarozasa.

-~Ritka(fold)fém kutatocsoport”

A f6leg biologiai szempontbol fontos (esszencidlis, ill. toxikus), valamint az orvosi képalkoto
diagnosztikdban (pl. magneses rezonancias képalkotas (MRI), pozitron emisszids tomografia
(PET), stb.) és terapiaban (nuklearis medicina) alkalmazhat6 fémionok (alkalifdldfémek,
ritkafoldfémek, néhany atmenetifém ¢és a 13. focsoport fémei) koordinacios kémidjaval
foglalkozik. A fémionok nyiltlanct és makrociklusos poliaza—polikarboxiléat, —polifoszfonat, —
polifoszfinat és —poliamidat komplexeit allitjuk eld,

vizsgaljuk ezek fizikokémiai sajatsagait (egyensuly, képzodés ¢és bomlas-kinetika,
kontrasztnoveld hatas), ill. szerkezeti aspektusait. Ujabban okos/,intelligens” (pl. pH-érzékeny,
Zn?*-koncentracidjara érzékeny stb.), ill. bimodalis (MRI — PET, MRI —optikai stb.)
kontrasztanyagok eldallitasdra alkalmas ligandumok tervezésével, szintézisével ¢és
jellemzésével is foglalkozunk. Az alkalmazott technikak tekintetében a pH-potenciometria



(egyensulyi mérések), UV-lathatdé spektrofotometria (egyensulyi és kinetikai mérések),
spektrofluorimetria (egyensulyi és kinetikai mérések), NMR (*H, 3C, 'O, °F, 3P stb.
szerkezeti,ill. dinamikai informaciok nyerésére) egy, ill. tobb-dimenziés és TD, ill. HPLC-s
(analitikai és preparativ) modszereket alkalmazzuk gyakran a kutatasaink soran.

Garda Zoltan:

19F tartalmi nyiltlancu és makrociklusos ligandumok Mn(II) és Fe(III)-ionokkal képz6dé
komplexeinek egyensilyi, 'H- és °F-relaxometrias és kinetikai jellemzése. (kémia vagy
vegyészmérnok BSc, 1 £6)

Vegyészmérnok BSc, kémia BSc hallgatok szamara (2-3 {6):

Dr. Tircs6 Gyula
Makrociklusos liagndumok eléallitasa atmenetifémionok komplexalasa céljaval.

Dr. Tircs6 Gyula és Csupasz Tibor
Kelatrok eléallitasa diagnosztikai €s terapias fémizotopok komplexalasara

Dr. Tircs6 Gyula és Madarasi Eniké
Mn(I1)-komplexek eldallitasa, egyensulyi és kinetikai jellemzése.

Kémia MSc, esetleg gyogyszerész hallgato szamara (1 £6):

Dr. Tircso Gyula és Varadi Balazs
Intelligens MRI kontrasztanyagok eldallitasa és kémiai jellemzése




