Fizikai Kémiai Tanszék zarodolgozati témak 2022/23/1. félév

Banyai Istvan:

Egyoldald NMR relaxometrias (NMR-MoUSE) vizsgalatok kolloidok és gélek korében
(kémia/vegyészmérnok BSc, vegyész/vegyészmérnok MSc,1 {6, nincs szabad hely)

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

Bényei Attila:

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

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

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

A hidrogénkdtéses szerkezetek Osszehasonlitdsdban egy lehetdség a folytonos szimmetria
mérték alkalmazasa. A cél nagy koordinacidés szdmu atmenetifém komplexek koordinacios
modjanak ujszerl leirasa, ami figyelembe veszi, hogy a fém-donor tavolsag széles hatarok
kozott valtozhat. Foleg krisztallografia adatbazis lekérdezését €s az adatok feldolgozasat jelenti
a munka.

Gyogyszerhatéanyag polimorfjainak eléallitaisa és  szerkezet meghatarozasa
pordiffrakciés adatokbdl (vegyész/ vegyészmérndok MSc, kémia/vegyészmérnok BSc, 1 6,
1 szabad)

Gyogyszerhatéanyag polimorfjainak eldallitasa és szerkezet meghatarozasa pordiffrakcios
adatokbol Az ab initio szerkezet meghatarozas, amikor kozvetleniil a pordiffrakcios adatokbol
hatdrozzuk meg mikrokristalyos anyagok szerkezetét a diffrakcids kutatasok élvonaldba
tartoznak. A feladat az alapvetd software eszk6zok elsajatitasa és hasznalata ebben a témaban.

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

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



Czégéni Csilla:

Vizoldhaté atmenetifém komplexek eléallitasa és katalitikus tulajdonsagainak vizsgalata
vizes kozegii homogénkatalitikus hidrogéntarolasban (Vegyészmérmdk BSc, 2 {6, nincs
szabad hely)

Vizoldhato kelatképzé PNP ill. PCP tipust 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 bontdsaban.

Holloczki Oldamur:

Imidazdlium sék és széndiszulfid reakciéjanak mechanisztikus vizsgalata
(kémia BSc, 1 £6, nincs szabad hely)

Horvath Henrietta, Marozsan Natalia

Vizoldhaté Ir(I)-karbén-foszfin komplexek eldallitasa és katalitikus tulajdonsagainak
vizsgalata (Vegyészmérnok BSc szakdolgozat, 2 {6, nincs szabad hely)

Vizoldhat6 Ir(I)-komplexek eldallitasa, elsdsorban karbén és foszfin ligandumokkal. Az
eléallitott komplexek szerkezetének felderitése, katalitikus tulajdonsdgainak vizsgalata,
hidrogénezési-dehidrogénezési, hidrogénatviteli reakciokban. A komplexek katalitikus
aktivitasanak tanulmanyozasa, formidt alapu és egyéb szerves folyékony hidrogéntarold
rendszerekben.

Kalman Ferenc:

Cu(Il) megkotésére alkalmas biciklusos komplexképzé ligandum eléallitasa és
komplexének koordinacios kémiai vizsgalata. (kémia és vegyészmérnok BSc, nincs szabad

hely)

Kéri Monika:

Kornyezeti porézus adszorbensek szerkezetének NMR vizsgalata (kémia BSc, 1 {6, nincs
szabad hely)

A természetes vizekben, talajokban eléforduld kornyezetszennyezd anyagok eltdvolitasara
megoldast jelenthet azok megkotése porusos anyagok segitségével. Erre leginkdbb a
nanométeres porusokat tartalmazo, nagy fajlagos feliiletti anyagok alkalmasak, mint példaul a
kornyezetiinkben el6fordulo talajalkotd agyagasvanyok, illetve a mesterségesen eldallitott szén
alapti 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 leirasa. A cél tehat a porusos anyagok



folyékony kozeggel valo kélcsonhatasanak atfogo jellemzése olyan magneses magrezonancias
modszerek alkalmazasaval, mint az NMR krioporozimetria, relaxometria és diffiziometria.

Kéri Ménika, Nvul David:

Rezorcin-formaldehid aerogélek eléallitasa és modositasa grafén-oxiddal (vegyészmérnok
MSc. 1 6, nincs szabad hely)

A hallgatd feladata rezorcin-formaldehid aerogél — grafén-oxid kompozitok eldallitasa. A
keletkezett aerogélek poérusos struktarajat kiilonbozé modszerekkel jellemezziik folyadék
kozegben, ugymint NMR krioporozimetria, relaxometria ¢és az eredményeket 0sszevetjiilk mas
modszerekkel mért értékekkel (SEM, pasztazo elektronmikroszkopia, és gazadszorpeid). A
grafén-oxid komponenst funkcionalizalva noveljiik az adszorbens fémmegkotd képességét és
teszteljiik kiilonb6z6 rendszereken.

Kéri Monika, Papp Vanda:

Viz mobilitisanak NMR spektroszkopias vizsgalata cement alapu kotéanyagokban és
kozetekben (kémia BSc, 1 6, vegyész MSc, 1 {6, nincs szabad hely)

A Kkis- és kozepes aktivitasu radioaktiv hulladékokat az elhelyezést megel6zéen kezelni
szlikséges. Ennek egy fontos 1épése a kondiciondlds, mely sordn egy szilard, cementalapti
matrixban immobilizaljak a folyékony hulladékot. A hosszatava tarolas ¢és a
szennyezésmegeldzés céljabol kiemelten fontos, hogy a cement matrix porozitdsa €s a benne
kotott folyadék mobilitasa megfeleléen minimalis legyen. A hulladéklerakd kdzetanyagaval
szemben is hasonlo elvarasok vannak. A porozus anyagok és azok kozeggel valo kolcsonhatasa
atfogoan jellemezhetd kis- és nagyterii magneses magrezonancias modszerek alkalmazasaval,
mint az NMR relaxometria, diffiziometria és krioprozimetria. A hallgat6 munkajanak célja
kiilonb6z6 cement matrixok, geopolimerek, kézetmintdk porozitasanak meghatarozasa, a

crer

modszerekkel.

Kovacs Eszter Maria:

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

M. Nagy Noémi és Kovacs Eszter Maria:

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

A radioaktiv hulladékok tarolasara alkalmas mélygeoldgiai tarold egyik részeként a bentonit
agyagkdzetet tartjak a legalkalmasabbnak a vilagon. A kutatasok azt mutatjak, hogy az anionos
radionuklidok viszonylag hamar athatolnak ezen az agyagkdézeten. Az LDH pedig anionokat
képes megkotni pozitiv rétegtoltésének koszonhetden. Mivel vizes kdzegben kationos és
anionos radionuklidok egyiitt fordulnak eld, igy egylitt kellene tudnunk 6ket megkotni. A



vizsgalat célja, hogy a réteges kettds hidroxid (LDH)-tartalmu bentonit hibrid anyag szorpcios
¢€s migracios tulajdonsagait vizsgaljuk anionos és kationos radionuklidok alkalmazasaval.

Lantanoida-bentonitok szerkezeti valtozasa hdkezelés hatasara (Vegyészmérnok vagy
kémia BSc., 1 f6 szabad)

Miklési Tamas Sandor, Banyai Istvan:

Karboximetilezett-polietilén-iminek  Zn(l1)-komplexeinek NMR vizsgalata (Msc
diplomamunka, 1 {6, nincs szabad hely)

A vizsgalt karboximetilezett polietilén-imin donorcsoportjai (amino- és karboxi csoportok)
miatt sok atmenetifém ionjaval stabil komplexet képez. Korabban tobbféle fémionnal
vizsgaltuk komplexképzési tulajdonsagait, a cinkkel valé komplexképzddésének vizsgalatanak
potencialis gyakorlati alkalmazasa a makromolekula a Zn(II)-ionok ipari vagy banyaszati
hulladékvizekbdl valé eltavolitadsa. Ezért célunk a komplexképzddési folyamat vizsgélata a pH-
figgvényében 1H NMR-rel, és a komplexképzddés folyamatainak jellemzése a cél.

Novak Levente:

Amid kotés Kkialakitasa termikus reakciéval polaris aprotikus koézegben (MSc
diplomamunka, 1 6)

A karboxil- és amino csoportok k6zott kondenzacidval 1étrejott amid kotés nagy jelentéséggel
bir a szerves makromolekuldk felépitésében jo hidrolitikus stabilitisa és polaris természete
miatt. Protikus oldészerben (igy vizben) azonban csak keriild Uton allithatd el a megfeleld
hogy aprotikus olddszerben termikus kondenzacidval kozvetleniil is képzddnek amidok. A
képzddést feltehetden a megvaltozott sav-bazis viszonyok teszik lehetdve, a reakcidegyensulyt
pedig az olddszer vizet szolvatalo képessége tolja el a képzddés iranyédba. Tervezziik a reakcid
kinetikai vizsgalatat kismolekulakkal, valamint polimerekkel, kiilonos tekintettel az aprotikus
oldoszerben fellépd sav-bazis viszonyokra.

Funkcionalizalt makromolekulak szintézise és jellemzése (BSc szakdolgozat, 1 f6, mar
betoltve), (MSc diplomamunka, 1 f6 lefoglalva)

A makromolekuldk tulajdonsagait kémiai Osszetételiilkon kiviil nagymértékben befolyasoljak
egyéb tényezOk, mint példaul a szénlanc szerkezete, a polimer molekulatdomege és
molekulatdmeg-eloszlasa, az egyes funkcios csoportok térbeli helyzete és egymastol vald
tavolsdga. Megfeleld csoportokkal funkcionalizalt makromolekuldk kitind ligandumai
lehetnek kiilonb6z6 fémionoknak és az igy 1étrejott komplexek a kismolekuldk komplexeihez
képest szamos elénnyel rendelkeznek (csokkent diffizids sebesség, konnyli elvalaszthatdsag,
specifikus szelektivitds, kinetikai stabilitds). Az eldéllitani kivant specifikus tulajdonsagu
makromolekulak szintézise részint monomeregységek Osszekapcsolasaval, részint meglévo
polimerek (tigynevezett platformok) médositasaval torténik.

Fontos 1épés a termék alapos megtisztitdsa a reakcid kiinduldsi anyagaitél és 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.

Makromolekulas és kolloid rendszerek reologiai vizsgalata (BSc szakdolgozat, 1 {6, mar
betoltve)

A folyékony anyagok ellendllasa a folyast el6idéz0 erdhatasokkal szemben a rendszer belsd
struktirdjanak, valamint oldatok esetén az oldott anyag és az olddszer kozotti kdlesonhatasok
fiiggvénye. Egy rendszer nyiras- és homérsékletfiiggd reologiai viselkedésének kovetése révén
informaciot nyerhetiink a részecskék kozott fellépd kolesonhatasok jellegérdl és mértékérdl,
valamint az esetleges szerkezet felbomlasardl €s jjaépiilésérdl. A reometrias vizsgalatokat
méret- €s koncentracié meghatarozasra alkalmas (pl. NMR, DLS) modszerekkel kombinalva a
difftizios egylitthatokbol kiszdmitott hidrodinamikai molekula- vagy részecskeatmérdk a
viszkozitds hatasaval korrigalhatok, ezen feliil mikroheterogén rendszerekben lehetévé valik az
egyedi komponensek fazisok kozotti megoszlasanak meghatarozasa.

L~Ritka(fold)fém kutatocsoport”

A ,Ritka(fold)fém kutatocsoport” féleg bioldgiai szempontbol fontos (esszencidlis, ill.
toxikus), valamint az orvosi képalkotd diagnosztikaban (pl. magneses rezonancias képalkotas
(MRI), pozitron emissziés tomografia (PET), stb.) és terapidban (nuklearis medicina)
alkalmazhatdo fémionok (alkalifoldfémek, ritkafoldfémek, néhany atmenetifém és a 13.
focsoport) koordinacios kémidjaval foglalkozik. A fémionok nyiltlanct és makrociklusos
poliaza—polikarboxilat, —polifoszfonat, —polifoszfinat és —poliamidat komplexeit allitjuk eld,
vizsgaljuk ezek fizikai-kémiai sajatsagait (egyensuly, képz6dés és bomlas-kinetika,
kontrasztnoveld hatas) és szerkezetét. Ujabban ,intelligens” bimodalis (MRI — PET, MRI —
optikai stb.) kontrasztanyagok el6allitasara alkalmas ligandumok tervezésével, szintézisével is
foglalkozunk. Az alkalmazott technikdk tekintetében, pH-potenciometria (egyensulyi
mérések), UV-lathato spektrofotometria (egyensilyi €s kinetikai mérések), spektrofluorimetria
(egyensulyi és kinetikai mérések), NMR (*H, 13C, 70 és 3!P) egy, ill. tobbdimenzios és TD, ill.
HPLC-s (analitikai és preparativ) modszerekre alapozunk.

Garda Zoltan:

19F tartalmu nyiltlanci és makrociklusos ligandumok Mn(II) és Fe(III)-ionokkal képzddé
komplexeinek egyensilyi, 'H- és °F-relaxometrias és kinetikai jellemzése. (kémia vagy
vegyészmérndk BSc, 1 {6)

Vegyészmérnok BSc, kémia BSc hallgatok szamara (1-1 {0):

Dr. Tircs6 Gyula
Makrociklusos liagndumok eléallitasa atmenetifémionok komplexalasa céljaval.

Dr. Tircsé Gyula és Csupasz Tibor
Uj kelatorok eldallitasa diagnosztikai és terapias fémizotopok komplexalasara




Dr. Tircs6 Gyula és Kapus Istvan
8-oxikinolinat oldallancot tartalmazo ligandumok Mn(II)-komplexei: eldallitas és kémiai
jellemzés.

Kémia MSc, esetleg gyogyszerészhallgato szamara (1 {0):

Dr. Tircs6 Gyula és Varadi Balazs
Intelligens MRI kontrasztanyagok eldallitasa és kémiai jellemzése

Udvardy Antal, Szolnoki Csenge Tamara:

Ru(ll)-foszfa-urotropin komplexek a hidrogéntarolasban (kémia/vegyészmérnok Bsc,)
Ru-PTA (PTA = foszfaurotropin) komplexek alkalmazasa a formiatbontasban (kémia
vagy vegyészmérnok BSc, 1 f0, nincs szabad hely)

A Fizikai Kémiai Tanszéken t6bb olyan Ru(Il)- PTA (PTA: 1,3,5-triaza-7-foszfaadamantan)
komplexet allitottunk eld, melyek katalizaljdk a HCOONa bomlasat. A reakcioban képz6do
hidrogéngaz keletkezését gdzvolumetridsan kdvetjiik, a formiat meghatarozasat pedig modern
HPLC-n végezziik. A hallgato feladata a hangyasav, natrium-formiat, és gliikoz bontasok
tanulmanyozésa.

Reakciok oldészermentes koriilmények kozott (kémia/vegyészmérnok Bsc,)

Napjainkban a fenntarthato fejlodés érdekében arra toreksziink, hogy kémiai folyamataink
z6ldebbek legyenek. Egyik megoldas az lehet, ha atalakitdsaink soran az alkalmazott mérgezo,
gyulékony 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
szarmazekai eldallitdsanak megismétlése oldoszer tavollétében. Célul tiizziik ki tovabba, hogy
P-, és N-donor atomokat tartalmazé ligandumokkal atmenetifém komplexeket allitsunk eld,
hagyomanyos olddszeres koriilmények kozott vagy drléssel golydosmalomban. A komplexeket
katalizatorként kivanjuk hasznalni vizes-szerves kétfazisii reakciokban (pl. allil-alkoholok
redox izomerizacidjaban, nitrilek hidratalasdban ¢és telitetlen vegyiiletek redukcidjdban).
Kutatdcsoportunkban a szilard fazisa reakciok kivitelezéséhez rendelkezésre all egy vibracios
¢s egy Retsch PM100 bolygomiives golyésmalom. A vegyiiletek azonositasara multinuklearis
NMR, ESI-MS, IR ¢és UV-lathato spektroszkopiat és gazkromatografiat alkalmazunk.

Szilard fazisu reakciok irodalmi feldolgozasa (kémia/vegyészmérnok Bsc,)
A hallgat6 feladata szilard fazisu (mechanokémiai) reakcidk (fémorganikus vegyliletek
eldallitasa, szerves kémiai reakciok stb.) irodalmi feldolgozasa.

Vizoldhaté foszfinok és atmenetifém-komplexeinek (Ag, Au, Ru, Rh) irodalmi
feldolgozasa (kémia/vegyészmérnok Bsc,)

A hallgato feladata kiilonbdz0 manapsag népszerli vizoldhaté foszfin (molekulaszerkezet,
katalitikus tulajdonsagok stb.) irodalmi feldolgozasa.



