Fizikai Kémiai Tanszék zarodolgozati témak 2022/23/2. félév

Bényei Attila:

Atmenetifém komplexek szerkezetének vizsgalata egykristaly rontgendiffrakcioval
(vegyész/vegyészmérnok MSc, kémia/vegyészmérnok BSc, 1 £6, nincs 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.

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

Gyodgyszerhatdéanyag polimorfjainak eldallitisa és szerkezet meghatarozasa pordiffrakcios
adatokbol Az ab initio szerkezet meghatdrozas, amikor kozvetleniil a pordiffrakcios adatokbol
hatdrozzuk meg mikrokristalyos anyagok szerkezetét a diffrakcios kutatasok élvonaldba
tartoznak. A feladat az alapvetd software eszk6zok elsajatitasa és hasznalata ebben a témdaban.

Krisztallografiai  adatbazisok  hasznidlata, molekulacsaladok  6sszehasonlitisa
(vegyész/vegyészmérnok MSc, kémia/vegyészmérnok BSc, 1 £6, 1 szabad hely)

Egy megadott molekulacsalad krisztallografiai adatbdzisban vald keresése és a szerkezetek
Osszehasonlitdsa. A mésodlagos kdlcsonhatasok elemzése.

Czégéni Csilla:

Vizoldhaté ligandumok és fémkomplexek eléallitasa, szerkezetvizsgalata katalitikus
tulajdonsagainak vizsgalata hidrogén tarolasara alkalmas katalitikus rendszerekben
(kémia és vegyészmérnok BSc, 1 10)

Tervezziik vizoldhato ligandumok és komplexeik eldallitasat, az eldallitott komplexek
szerkezetének felderitését spektroszkopiai moddszerekkel és katalitikus tulajdonsagainak
vizsgalatat vizes kozegli homogénkatalitikus hidrogéntarolasban. Az 0j komplexekkel
részletesebben tanulmanyozni szeretnénk a formiit bontds/hidrogén-karbonat redukcid
katalitikus ciklust, mint lehetséges hidrogéntarolé modszert.

Kalman Ferenc:

Cu(Il) megkotésére alkalmas biciklusos komplexképzo ligandum eléallitasa és
komplexének koordinaciés kémiai vizsgalata. (kémia és vegyészmérnok BSc)

Karban merevitett komplexképzok szintézise és fémkomplexeik koordinacios kémiai
jellemzése (kémia €s vegyé€szmérnok BSc)



Kéri Monika:

Kornyezeti porozus adszorbensek szerkezetének NMR vizsgalata (kémia/vegyészmérnok
BSc, 1 16, foglalt)

A természetes vizekben, talajokban eléforduld kornyezetszennyezd anyagok eltdvolitasara
megoldast jelenthet azok megkotése porusos anyagok segitségével. Erre leginkdbb a
nanométeres porusokat tartalmazo, nagy fajlagos feliileti anyagok alkalmasak, mint példaul a
kornyezetiinkben eléfordulo talajalkotod agyagasvanyok, illetve a mesterségesen eléallitott szén
alapti nanorendszerek (pl.: szén aerogélek). Az alkalmazas koriilményei miatt fontos a szilard
anyag ¢és a folyékony kozeg kolcsonhatasanak vizsgalata, a szilard anyag porusszerkezetének,
szerves szennyezOkkel valo feliileti reakcidiknak leirasa. A cél tehat a porusos anyagok
folyékony kozeggel valo kolcsonhatasanak atfogd jellemzése olyan magneses magrezonancias
modszerek alkalmazasaval, mint az NMR krioporozimetria, relaxometria és diffiziometria.

Novak Levente:

Amid Kkotés Kialakitasa termikus reakcioval polaris aprotikus kozegben (MSc
diplomamunka, 1 f6)

A karboxil- és amino csoportok kozott kondenzacioval 1étrejott amid kotés nagy jelentdséggel
bir a szerves makromolekuldk felépitésében jo hidrolitikus stabilitdsa és polaris természete
miatt. Protikus olddszerben (igy vizben) azonban csak keriild uton allithato 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 szolvatalo képessége tolja el a képzddés irdnyaba. Tervezziik a reakcid
kinetikai vizsgéalatat kismolekulakkal, valamint polimerekkel, kiilonos tekintettel az aprotikus
oldészerben fellépd sav-bazis viszonyokra.

Papp Gabor:
Nem-nemesfém tartalmi dtmenetifém komplexek eldallitasa és alkalmazasa vizes kozegi

hidrogéntarolasban és/vagy szén-dioxid hidrogénezésben (3-4 6, vegyész/vegyészmérnok
Bsc/Msc)

~Ritka(fold)fém kutatocsoport”

A L Ritka(fold)fém kutatocsoport” féleg bioldgiai szempontbdl fontos (esszencidlis, ill.
toxikus), valamint az orvosi képalkoto diagnosztikaban (pl. magneses rezonancias képalkotas
(MRI), pozitron emissziés tomografia (PET), stb.) és terapidban (nuklearis medicina)
alkalmazhato fémionok (alkalifoldfémek, ritkafoldfémek, néhany atmenetifém és a 13.
fécsoport) koordindcidés kémidjaval foglalkozik. A fémionok nyiltlanct és makrociklusos
poliaza—poli-karboxilat, —foszfonat, —foszfinat, pikolinat, amidat valamint (ijabban 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.

Vegyészmérnok BSc, kémia BSc és Vegyész MSc, esetleg gyogyszerész hallgatok
szamara (3+1 6):

Kapus Istvan és Dr. Tircsé Gyula (1 {6)
Makrociklusos liagndumok eloallitasa atmenetifémionok komplexalasa céljaval.

Varadi Balazs és Dr. Tircsé Gyula (1 6)
Intelligens/okos kontrasztanyag-jeloltek eléallitasa és jellemzése.

Csupéasz Tibor és Dr. Tircsé Gyula (1 f6 — van ra jelentkezd)
Angiografias képalkotasban alkalmazhaté makrociklusos Mn(l1)-komplexek eléallitasa
és jellemzése.

Csupasz Tibor és Dr. Tircsé Gyula (1 {6)
Nem szokvanyos oldallancokat tartalmazé makrociklusos komplexképzok eléallitasa és
fémkomplexeinek koordinacios kémiai jellemzése.

Toth Imre emeritus professzor:

(CN)5PtTI komplex reakcioja kis szerves molekulakkal (BSc szakdolgozat, mar betoltott
hely)

A feladat a hasonl6 targyu kisérletek folytatasa, elsésorban glifozat (N-(foszfonometil)glicin)
ligandummal, fotometrias €¢s NMR mérések segitségével.

Udvardy Antal, Szolnoki Csenge Tamara:

Ru(ll)-foszfa-urotropin komplexek a hidrogéntarolasban (kémia/vegyészmérnok Bsc,)
Ru-PTA (PTA = foszfaurotropin) komplexek alkalmazisa a formiatbontasban (kémia
vagy vegyészmérnok BSc, 1 6, nincs szabad hely)

A Fizikai Kémiai Tanszéken tobb olyan Ru(Il)- PTA (PTA: 1,3,5-triaza-7-foszfaadamantan)
komplexet allitottunk eld, melyek katalizaljdk a HCOONa bomlésat. A reakcioban képz6dd
hidrogéngéz keletkezését gazvolumetridsan kovetjiik, a formiat meghatarozasat pedig modern
HPLC-n végezziik. A hallgato feladata a hangyasav, natrium-formiat, és gliikoz bontasok
tanulmanyozasa.



Reakciok oldoszermentes koriilmények kozott (kémia/vegyészmérndok Bsc,)

Napjainkban a fenntarthatd fejlodés érdekében arra toreksziink, hogy kémiai folyamataink
z0ldebbek legyenek. Egyik megoldas az lehet, ha atalakitasaink soran az alkalmazott mérgezo,
gyulékony és legtobbszor draga szerves oldoszereket un. zold oldoszerekre cseréljiik, vagy akar
clhagyjuk azokat. A hallgato feladata a PTA (PTA: 1,3,5-triaza-7- foszfaadamantan) és
szarmazgekai eldallitadsanak megismétlése oldoszer tavollétében. Célul tiizziik ki tovabba, hogy
P-, és N-donor atomokat tartalmazé ligandumokkal atmenetifém komplexeket allitsunk eld,
hagyomanyos oldoszeres koriilmények kozott vagy Orléssel golydsmalomban. A komplexeket
katalizatorként kivanjuk hasznalni vizes-szerves kétfazisu reakciokban (pl. allil-alkoholok
redox izomerizacidjaban, nitrilek hidratdlasdban és telitetlen vegyiiletek redukciojaban).
Kutatocsoportunkban a szilard fazisa reakciok kivitelezéséhez rendelkezésre all egy vibracios
¢és egy Retsch PM100 bolygémiives golydosmalom. A vegyiiletek azonositasara multinuklearis
NMR, ESI-MS, IR ¢és UV-lathato spektroszkopiat €s gazkromatografiat alkalmazunk.

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

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

A hallgatd feladata kiilonb6zé manapsag népszeri vizoldhaté foszfin (molekulaszerkezet,
katalitikus tulajdonsagok stb.) irodalmi feldolgozasa.



