Fizikai Kémiai Tanszék zarodolgozati témak 2023/24/1. félév

Banvyai Istvan:

Makromolekulik NMR relaxacios vizsgalata (kémia/vegyészmérnok BSc,1 f6, nincs szabad
hely)

crer

homogén és permanens gradiens térben. A méréseket deutérium oxidban végezve informaciot
kaphatunk a disszociabilis protonok viselkedsérdl.

Bényei Attila:

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

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

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

Gyobgyszerhatéanyag polimorfjainak eldallitdsa és szerkezet meghatarozdsa pordiffrakcids
adatokbol Az ab initio szerkezet meghatarozas, amikor kozvetleniil a pordiffrakcios adatokbol
hatarozzuk meg mikrokristdlyos anyagok szerkezetét a diffrakcios kutatdsok élvonaldba
tartoznak. A feladat az alapvetd software eszkdzok elsajatitasa és hasznalata ebben a témaban.

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

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

Dr. Czégéni Csilla Eniko, Udvardy Antal:

Foszfa-urotropinok Ag(l)-komplexeinek tanulmanyozasa
(kémia vagy vegyészmérnok BSc, 1 hely)

A PTA (PTA: 1,3,5-triaza-7-foszfaadamantan) és szarmazékainak az eziist(I)-ionnal képzett
komplexeinek jellemzése folyadék és szilard fazisban.



Kalman Ferenc:

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

Karban merevitett komplexképzok szintézise és fémkomplexeik koordinacios kémiai
jellemzése (kémia ¢€s vegyészmérndk BSc)

Kéri Monika, Papp Vanda:

Kornyezeti porozus adszorbensek szerkezetének NMR vizsgalata (kémia/vegyészmérnok
BSc, 2 10, foglalt)

A természetes vizekben, talajokban el6forduld kornyezetszennyezd anyagok eltavolitdsara
megoldast jelenthet azok megkotése porusos anyagok segitségével. Erre leginkabb a
nanométeres porusokat tartalmazd, nagy fajlagos feliiletli anyagok alkalmasak, mint példaul a
kornyezetiinkben el6fordulé talajalkotod agyagasvanyok, illetve a mesterségesen eldallitott szén
alapu nanorendszerek (pl.: szén aerogélek). Az alkalmazés koriilményei miatt fontos a szilard
anyag ¢és a folyékony kozeg kolcsonhatasanak vizsgalata, a szilard anyag porusszerkezetének,
szerves szennyezokkel vald feliileti reakciodiknak leirdsa. A cél tehdt a porusos anyagok
folyékony kozeggel valo kolcsonhatasanak atfogd jellemzése olyan magneses magrezonancias
modszerek alkalmazasaval, mint az NMR krioporozimetria, relaxometria és diffuziometria.

M. Nagv Noémi:

Diffazios és adszorpcios vizsgalatok agyag-kettoshidroxid kompozitmintakban
radioizotépos nyomjelzéssel (2 f6 kémia, vegyész, vegyészmérndk hallgatd, BSc ill. MSc
szint)

A kis és kozepes aktivitdsu radioaktiv hulladékok foldalatti tarolasanal agyagkdzeteket és
betont hasznalnak mérnoki gatként, a természetes gatat pedig a kornyezd foldtani
képzédmények (koézetek) képzik. A biztonsagos hulladéktarolas fontos feltétele, hogy ezek a
gatak megakadalyozzak a radioaktiv izotopok szétterjedését a kornyezetben. A szétterjedés
mértékét a vizmozgéds €és az izotdpok megkotddése egyiitt hatdrozza meg. A természetes
kozeteken a kationok kotddnek meg, az anionok megkotése problémaés. Ezért olyan
kompozitanyagot allitunk eld, amely természetes agyagkdzetet €s anioncseréld kettds

crcr

Novak Levente:

Amid Kkotés Kkialakitasa termikus reakcioval polaris aprotikus kozegben (MSc
diplomamunka, 1 f8)

A karboxil- és amino csoportok k6zott kondenzacidval 1étrejott amid kotés nagy jelentOséggel
bir a szerves makromolekuldk felépitésében jo hidrolitikus stabilitasa és polaris természete
miatt. Protikus oldoszerben (igy vizben) azonban csak keriild ton allithato eld 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 vizsgéalatat kismolekulakkal, valamint polimerekkel, kiilonos tekintettel az aprotikus
oldészerben fellépd sav-bazis viszonyokra.

Funkcionalizalt makromolekulak szintézise és jellemzése (MSc diplomamunka, 1 f6,
betoltve)

A makromolekuldk tulajdonsagait kémiai Osszetételiikon kiviil nagymértékben befolyasoljak
egyéb tényezok, mint példaul a szénlanc szerkezete, a polimer molekulatomege ¢és
molekulatomeg-eloszlasa, az egyes funkcids csoportok térbeli helyzete és egymastol valo
tavolsaga. Megfeleld csoportokkal funkcionalizalt makromolekuldk kittind ligandumai
lehetnek kiilonb6z6 fémionoknak ¢€s az igy 1étrejott komplexek a kismolekuldk komplexeihez
képest szamos elénnyel rendelkeznek (csokkent difftizids sebesség, konnyli elvalaszthatosag,
specifikus szelektivitds, kinetikai stabilitas). Az eldallitani kivant specifikus tulajdonsagi
makromolekuldk szintézise részint monomeregységek Osszekapcsoldsdval, részint meglévd
polimerek (tigynevezett platformok) mddositasaval torténik.

Fontos 1épés a termék alapos megtisztitasa a reakcid kiinduldsi anyagaitol és a
melléktermékektdl. A szintézist és tisztitdst kovetden vizsgalni fogjuk a 1étrejott
makromolekulak alapvet6 tulajdonsagait és/vagy az adott felhasznalasi terlilethez (kolloidalis
katalizis, kornyezetvédelem, magneses kontrasztanyagok) legalkalmasabb fémkomplexeik
viselkedését.

~Ritka(fold)fém kutatocsoport”

A L Ritka(fold)fém kutatocsoport” féleg bioldgiai szempontbdl fontos (esszencidlis, ill.
toxikus), valamint az orvosi képalkotd 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) koordindcids 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 el6allitasara 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.
tobbdimenziés és TD NMR (*H, BC, 0 és *'P), ill. HPLC-s (analitikai és preparativ)
modszerekre alapozunk.

Csupasz Tibor és Tircs6 Gyula
Proton exchange as a possible enhance the relaxivity of complexes - Synthesis and
characterisation of new complexes (Chemistry BSc, 1 person, not free)

Csupasz Tibor
Inert bifunkcios Mn(II)-komplexek eléallitasa és koordinacios kémiai jellemzése -
"Szintetikus érzékenyités" (Kémia BSc/Vegyész MSc, 1 {6, szabad)




Tircs6 Gyula
Nagy iiregmérettel rendelkezé pikolinatszarmazék komplexképzok eloallitasa Ba2+/Ra2+

fémionok komplexalasara (Kémia BSc/MSc, 1 {6, szabad)

Varadi Balazs és Tircsé Gyula
Design, synthesis and characterization of Mn(l1)-based smart contrast agent candidates
(Chemistry BSc or MSc, 1 person, free)

Szilagyi Balazs és Tircsé Gyula
Nyiltlanca pikolinatszarmazék kelatorok Y(III)-komplexei: egyensuly és disszociacios
kinetika

Kapus Istvan és Tircs6 Gyula
Kelatorok eléallitasa Zr(IV)-komplexalasa céljaval (Kémia BSc, 1 f6, szabad)

Udvardy Antal, Szolnoki Csenge Tamara:

Ru(Il)-PTA (PTA = foszfaurotropin) komplexek alkalmazasa a hidrogéntarolasban
(kémia vagy vegyészmérnok BSc, 1 hely)

A Fizikai Kémiai Tanszéken tobb olyan Ru(Il)- PTA (PTA: 1,3,5-triaza-7-foszfaadamantan)
komplexet allitottunk eld, melyek katalizaljadk a vizes kozegli HCOONa és hangyasav
dehidrogénezését. A reakcidban képzdddgazokat gédzvolumetridsan kovetjiik, a formiat
meghatarozasat pedig modern HPLC-vel végezziik. A hallgato feladata a hangyasav, natrium-
formiat, és glilkdz bontdsanak, illetve a szén-dioxid és a bikarbondt hidrogénezésnek
tanulmanyozasa.

Szilard fazisu reakciok irodalmi feldolgozasa (levelezd vegyészmérndk Bsc, 1 hely)

A hallgato feladata szildrd fazisu (mechanokémiai) reakcidok (fémorganikus vegyiiletek
eldallitasa, szerves kémiai reakciok stb.) irodalmi feldolgozésa.

Vizoldhaté foszfinok és atmenetifém-komplexeinek (Ag, Au, Ru, Rh) irodalmi
feldolgozasa (levelez6 vegyészmérnok Bsc, 1 hely)

A hallgatd feladata kiillonb6z6 manapsag népszerli vizoldhato foszfin (molekulaszerkezet,
katalitikus tulajdonsagok stb.) irodalmi feldolgozasa.



