Banyai Istvan:

Asvdnyok és kézetek NMR relaxometrids vizsgdlata (kémia vagy vegyészmérnok BSc,

vegyész vagy vegyészmérnok MSc, 2 f6, 1 szabad hely)

Porozus és keresztkotott polimerek és makromolekulak NMR relaxometrids

vizsgdlata (vegyész vagy vegyészmeérnok MSc, 1 1o, 1 szabad hely)

Banyai Istvan, Novak Levente:

Makromolekulas fémkomplexek vizsgalata (kémia vagy vegyészmérnok BSc, 2 fo, 2

szabad hely)

Bényei Attila:

Atmenetifém komplexek szerkezetének vizsgdlata egykristily rontgendiffrakcioval
(kémia vagy vegyészmérnok BSc, vegyész vagy vegyészmérnok MSc, 1 f6, I szabad
hely)

A feladat az egykristaly rontgen diffrakcids szerkezet meghatirozashoz hasznalt
alapvetd programok megismerése, néhany szerkezet megoldasa és finomitasa. Cél

modern egykristaly rontgendiffrakcios késziilék hasznalatanak elsajatitasa.

Folytonos szimmetria mérték hidrogén hidas szerkezetek osszehasonlitisaban
(kémia vagy vegyészmérnok BSc, vegyész vagy vegyészmérnok MSc, 1 f6, 1 szabad
hely)

A hidrogénkotéses szerkezetek 0Osszehasonlitasdban egy lehetdség a folytonos
szimmetria mérték alkalmazdsa. A c¢él nagy koordinaciés szamu atmenetifém
komplexek koordinacidos modjanak ujszerti leirasa, ami figyelembe veszi, hogy a fém-
donor tavolsag széles hatarok kozott valtozhat. Foéleg krisztallografia adatbazis

lekérdezését és az adatok feldolgozasat jelenti a munka.

Szerkezet meghatarozasa pordiffrakcios adatokbol (kémia vagy vegyészmérnok BSc,

vegyész vagy vegyészmérnok MSc, 1 f6, nincs szabad hely)



Az ab initio szerkezet meghatarozas, amikor kozvetleniil a pordiffrakcios adatokbol
hatdrozzuk meg mikrokristalyos anyagok szerkezetét a diffrakcios kutatdsok
¢lvonalaba tartoznak. A feladat az alapvetd software eszkozok elsajatitasa ¢€s

hasznalata ebben a témaban.

Krisztallogrdfiai adatbadzisok haszndlata, molekulacsaladok osszehasonlitasa (kémia
vagy vegyészmérnok BSc, vegyész vagy vegyészmeérnok MSc, 1 o, 1 szabad hely)
Egy megadott molekulacsalad krisztallografiai adatbazisban vald keresése és a

szerkezetek 0sszehasonlitasa. A masodlagos kolcsonhatasok elemzése.

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

A pentaeritrol-trinitratreduktaz enzim lényeges szerepet jatszik a trinitro-toluol
biologiai lebomldsdban. A feladat kiilonb6zd szubsztratum molekuldkkal képezett
komplexek, illetve a hasonld enzimek szerkezetének Osszehasonlitasa. A feladat
fehérjekrisztallografiai  programcsomagok hasznéalatdnak elsajatitisa példakon
keresztiil, a PETN-reduktaz kristalyairdl gytijtott adatok feldolgozédsa, a szerkezet

megoldasa.

Use of crystallographic database (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.

Czégéni Csilla:

Rh(I)-di-NHC-komplex elddllitisa, szerkezetmeghatirozdsa és  katalitikus
tulajdonsdgainak vizsgdlata (kémia vagy vegyészmérnék BSc, 1 f6, nincs szabad hely)
Az irodalomban az N-heterociklusos karbén (NHC) ligandumok tobbsége egyfogu
ligandum és csak kevés kétfogu di-N-heterociklusos ligandum ismert. A tanszéken
mar régota foglalkozunk stabil N-heterociklusos karbén-komplexek vizsgéalataval. A

feladat a kétmagva Rh(I)-di-NHC-komplex eléallitasa, tisztasagellenérzése €s



szerkezetvizsgalata valamint a komplex fenilacetilén polimerizacios reakcidjaban

mutatott katalitikus aktivitasanak vizsgalata.

Nitrilek  amidokkda torténd  szelektiv  hidratilisa  Rh(I)-NHC  komplex
katalizdtorokkal(kémia vagy vegyészmérnok BSc, 1 f6, nincs szabad hely)

A nitrilek amidokka torténd szelektiv hidratalasa fontos mind az ipar, mind a
gyogyszergyartas szempontjabol. Az utobbi évtizedben szdmos atmenetifém komplex
(Au, Cu, Ru) katalizalt modszert publikaltak, azonban kevés Rh(I)-komplex katalizalta
nitril hidratalasrol szolo cikk jelent meg. A feladat az NHC-komplexek eldallitasa,

szerkezet jellemzése és katalitikus tulajdonsagainak felderitése.

Horvath Henrietta:

Ir(1)-Nitron-karbén komplexek eléallitdisa és katalitikus aktivitisinak vizsgdlata

(osztatlan tandrszak, 1 16)

Kathé Agnes, Udvardy Antal:

Ru-PTA (PTA= foszfaurotropin) komplexek alkalmazdsa a formidat bontdsban
(kémia vagy vegyészmérnok BSc, 1 fo, 1 szabad hely)

A Fizikai Kémiai Tanszéken tobb olyan Ru(I)-PTA (PTA: 1,3,5-triaza-7-
foszfaadamantan) komplexet allitottunk eld a kozelmultban, melyek eldkisérleteink
alapjan katalizaljdk a HCOONa bomlasat. A reakcioban képzddd hidrogéngaz
keletkezését gazvolumetriasan lehet kovetni. A hallgato feladata a hangyasav, natrium-

formiat, és gliik6z bontasok tanulmanyozasa.

Reakciok oldoszermentes koriilmények kozott (kéemia vagy vegyészmeérnok BSc, 2 f0,
1 szabad hely)

Napjainkban a fenntarthatdo fejlédés érdekében arra toreksziink, hogy kémiai
folyamataink z6ldebbek legyenek. Egyik megoldas az lehet, ha atalakitasaink soran az
alkalmazott mérgezd, gyulékony és legtobbszor draga szerves olddszereket Un. zo6ld
olddszerekre cseréljiik, vagy akar elhagyjuk azokat. A hallgato feladata a PTA (PTA:

1,3,5-triaza-7-foszfaadamantan) és szarmazékai eléallitasanak megismétlése oldoszer



tavollétében. Célul tlizziik ki tovabba, hogy P-, és N-donor atomokat tartalmazo
ligandumokkal atmenetifém komplexeket allitsunk eld, hagyomanyos olddszeres
koriilmények kozott vagy Orléssel golydsmalomban. A komplexeket katalizatorként
kivanjuk hasznalni vizes-szerves kétfazisu reakciokban (pl. allil-alkoholok redox
izomerizaciojaban, nitrilek hidratdlasdban és telitetlen vegyiiletek redukcidjaban).
Kutatoécsoportunkban a szilard fazisu reakciok kivitelezéséhez rendelkezésre all egy
vibracidos ¢és egy Retsch PM100 bolygéomiives golydosmalom. A vegyiiletek
azonositasara multinuklearis NMR, ESI-MS, IR ¢és UV-lathatdé spektroszkopiat és

gazkromatografiat alkalmazunk.

Katalitikus reakciok vizoldhato Ir-foszfin komplexekkel

(Vegyész vagy vegyészmérnok MSc, 1 f&, nincs szabad hely)

Kalman Ferenc, Botar Richard:

Mn(I1)-alapi, Zn(Il)-szenzitiv kontrasztanyagok koordindcios kémiai vizsgdlata
(kémia vagy vegyészmérndk BSc, vegyész vagy vegyészmérnok MSc, 2 f6, nincs szabad
hely)

Nagy Noémi, Buzetzky Dora:

Talajok foszfortapanyag-ellatottsaganak vizsgadlata radioaktiv nyomjelzéssel (kemia
vagy vegyészmérnok BSc, 2 fo, 1 szabad hely)

Heterogén izotdpcsere kisérletekkel vizsgaljuk, hogy a talajra juttatott foszformiitragya
milyen hanyada elérhet6 a ndvények szamara. Meghatarozzuk, milyen a
foszfortranszport sebessége steady-sate allapotban a talaj és a talajoldat kozott. A
radioaktiv nyomjelz6és modszer egyediilallo lehetdség ezeknek a ndvénytaplalds,
miitragya-hasznositas szempontjabdl fontos jellemzdknek a meghatarozasara. Olyan
hallgat6 jelentkezését varjuk, aki vallalni tudja, hogy a novényfejlddés altal megkivant

aprilis kozei, illetve janiusi idépontban tud dolgozni intenziven.



Nagy Noémi, Buzetzky Déra, Kovacs Eszter Maria:

Radioaktiv anionok megkotése modositott agyagkozeten/kettos hidroxidokon(kémia
BSc és vegyész MSc, 3 fo, nincs szabad hely)

A nuklearis hulladék fold alatti tarolasa soran fontos szempont a radionuklidok és a
foldtani kornyezet (kdzetek, talajok) kozotti kolcsonhatasok ismerete. A foldtani
képzédmények feliileti toltése jellemzden negativ, ezért a kationos jellegl
radionuklidok megkdotése jellemzd. Lehetséges azonban az agyagkdzeteket kémiailag
ugy modositani, hogy azok a radioaktiv anionokat is megkdssék. A munka soran
ezeket a modositasi lehetdségeket, illetve anionos jellegli radionuklidok megkotését

vizsgaljuk.

Novak Levente:

Amid kotés kialakitdasa termikus reakcioval polaris aprotikus kézegben (vegyész vagy
vegyészmérnok MSc, 1 fo, nincs szabad hely)

A Kkarboxil- és amino csoportok kozott kondenzacioval 1étrejott amid kotés nagy
jelentdséggel bir a szerves makromolekulak felépitésében jo hidrolitikus stabilitasa és
polaris természete miatt. Protikus oldoszerben (igy vizben) azonban csak keriild uton
miatt. Kevéssé ismert azonban, hogy aprotikus olddszerben termikus kondenzacidval
kozvetleniil is képzddnek amidok. A képzddést feltehetden a megvaltozott sav-bazis
viszonyok teszik lehetéve, a reakcidegyensulyt pedig az olddszer vizet szolvatald
képessége tolja el a képzddés irdnydba. Tervezziik a reakcid kinetikai vizsgélatat
kismolekulakkal, valamint polimerekkel, kiilonds tekintettel az aprotikus oldoszerben

fellépd sav-bazis viszonyokra.

Funkcionalizalt makromolekulak szintézise és jellemzése (kéemia vagy vegyészmérnok
BSc, 2 fo, 2 szabad hely, vegyész vagy vegyészmérnék MSc, 1 fo, 1 szabad hely)

A makromolekuldk tulajdonsagait kémiai Osszetételiikon kiviil nagymértékben
befolyasoljak egyéb tényezOk, mint példdul a szénlanc szerkezete, a polimer
molekulatdmege €s molekulatomeg-eloszldsa, az egyes funkcids csoportok térbeli
helyzete ¢és egymastol vald tavolsaga. Megfelelé csoportokkal funkcionalizalt

makromolekulak kitind ligandumai lehetnek kiilonb6zé fémionoknak és az igy



1étrejott komplexek a kismolekuldk komplexeihez képest szamos elénnyel
rendelkeznek (csokkent diffizidos sebesség, konnyli elvalaszthatosag, specifikus
szelektivitas, kinetikai stabilitas). Az eléallitani kivant specifikus tulajdonsaga
makromolekuldk szintézise részint monomeregységek Osszekapcsolasaval, részint
meglévo polimerek (agynevezett platformok) modositasaval torténik.

Fontos 1épés a termék alapos megtisztitisa a reakcid kiinduldsi anyagaitol és a
melléktermékektdl. A szintézist és tisztitdst kdvetden vizsgalni fogjuk a létrejott
makromolekuldk alapvetd tulajdonsagait ¢és az adott felhasznalasi teriilethez
(kolloidalis katalizis, kornyezetvédelem, magneses kontrasztanyagok) legalkalmasabb

fémkomplexeik viselkedését.

Bevont adllo fazisu kromatogrdfias kolonndk specifikus elvdlasztasi feladatokra
(kémia vagy vegyészmérnok BSc, 1 f6, nincs szabad hely)

Az analitikai mddszerek koziil az egyik legsokoldalubb modszer a nagy hatékonysagu
folyadékkromatografia (HPLC). Segitségével mind szervetlen-, mind szerves
vegyiileteket hatékonyan elvéalaszthatunk komplex Osszetételii elegyekbdl, feltéve,
hogy a megfeleld allo- és mozgofazist haszndljuk az analizishez. Az alléfazisok
lényegesen kevesebb valtozatban érhetdk el, mint a lehetséges mozgotazisok
gyakorlatilag korlatlan szdma. Ebbdl az okbdl kifolydlag a legtdbb analizis valamilyen
szokvéanyos reverz fazissal torténik és az optimalizalds sordn az eluens Osszetételét
valtoztatjak. Lehetséges azonban kereskedelmi kolonndk 4allé fazisanak utdlagos
modositasa, az igy eldallitott rétegek lehetnek ideiglenesek vagy tartosak. Ilyen
bevonatok hasznalataval lehetdség nyilik csokkentett szerves oldoszer tartalmu (vagy
akar teljesen vizes kozegll) eluensek hasznalatira, az analizisidé szignifikans
csokkentésére, a detekcido érzékenységének vagy az elvélasztds hatékonysaganak
jelentds novelésére. A projektmunka/szakdolgozat ideje alatt kereskedelmi HPLC
kolonnak feliiletét modositjuk, €s vizsgaljuk a modositas hatasat a kromatografias
elvalasztds paramétereire, Uj modszereket dolgozunk ki nehezen elvalaszthatd

komponenselegyek vizsgalatara.

Vizes fazisu méretkizdrdsos folyadékkromatogrdfia(kémia vagy vegyészmérndk BSc,
1 /6, 1 szabad hely)
A szokvanyos HPLC technikakkal szemben a méretkizarasos folyadékkromatografia

(SEC) nem feliileti megoszlason alapuld moddszer, hanem az analizdlandé minta



komponensei altal a porozus allé fazisban bejart térfogat alapjan valasztja el a
komponenseket. A SEC nagyon fontos eszkdz polimerek szintézise és moddositasa
soran a molekulak  hidrodinamikai  sugardnak ¢és ebbdl szarmaztatva
molekulatomegének és molekulatomeg-closzlasanak meghatarozasara és a tisztitasi
folyamat kovetésére. Az altalunk hasznalt vizes kdzegli SEC a szerves oldoszer fazisu
elvalasztdsokhoz viszonyitva tobb technikai nehézséget hordoz, mert poldris
oldatokban el6térbe keriilnek azok a zavar6 minta-matrix kolcsonhatasok (pl. ionos
vagy hidrogénkotés), amelyek apolaris kozegben sokkal kisebb jelentéségiiek.
Munkénk soran kiilonb6z6 makromolekulak, funkcionalizalt polimerek és oligomerek
kromatografids elvalasztasat fogjuk optimalizalni, tovabba tervezziik méretkalibracids
sztenderdnek is hasznalhaté olcson megvasarolhatd vagy eldallithaté vegyiiletek

jellemzését.

Purgel Mihaly:

Atmenetifém-komplexek szerkezeti vizsgdlata kvantumkémiai médszerekkel (kémia
vagy vegyészmérnok BSc, 2 16, 2 szabad hely)

Atmenetifém-komplexek szerkezeti paramétereinek meghatirozasa kvantumkémiai
szamitasokkal, a lehetséges izomerek felderitése, azok egymasba alakulasanak, illetve
a hidrid-komplexek kialakulasanak mechanizmus-vizsgalata figyelembe véve az

oldoszerhatast.

Nehézfém-komplexek szerkezeti vizsgalata kvantumkémiai modszerekkel (kemia
vagy vegyészmérnok BSc, 2 16, 2 szabad hely)

Ruténium-, rédium-, palladium- és iridium-komplexek szerkezeti paramétereinek
meghatarozasa kvantumkémiai szamitdsokkal, a lehetséges izomerek felderitése, azok
egymasba alakulasanak, illetve a hidrid-komplexek kialakuldsanak mechanizmus-

vizsgalata figyelembe véve az oldoszerhatast.
Tircs6 Gyula:
A, Ritka(fold)fém kutatocsoport” féleg biologiai szempontbol fontos (esszencialis, ill.

toxikus), valamint az orvosi képalkotd diagnosztikdban (pl. magneses rezonancids

képalkotas (MRI), pozitron emisszids tomografia (PET), stb.) és terapidban (nuklearis



medicina) alkalmazhato fémionok (alkalifoldfémek, ritkafoldfémek, néhany
atmenetifém ¢és a 13. fécsoport) koordinacios kémidjaval foglalkozik. A fémionok
nyiltldncu és makrociklusos poliaza—polikarboxilat, —polifoszfonat, —polifoszfinat és —
poliamidat komplexeit allitjuk eld, vizsgaljuk ezek fizikai-kémiai sajatsagait
(egyensuly, képzddés ¢és bomlas-kinetika, kontrasztnoveld hatas) és szerkezetét.
Ujabban ,intelligens” bimodalis (MRI — PET, MRI — optikai stb.) kontrasztanyagok
eloallitasara alkalmas ligandumok tervezésével, szintézisével is foglalkozunk. Az
alkalmazott technikdk tekintetében, pH-potenciometria (egyensulyi mérések), UV-
lathatd spektrofotometria (egyensulyi és kinetikai mérések), spektrofluorimetria
(egyensilyi és kinetikai mérések), NMR (*H, °C, Y0 és *'P) egy, ill. tobbdimenzids

¢s TD, ill. HPLC-s (analitikai és preparativ) modszerekre alapozunk.

Atmenetifém-komplexek egyensilyi, *H-relaxometrids és kinetikai jellemzése (kémia

vagy vegyészmérnok BSc)

Fémion alapu PET (Pozitron Emisszios Tomogrdfias) diagnosztikumok elodllitdsa,

egyensuilyi és kinetikai jellemzése (kémia vagy vegyészmérnék BSc)

|\/|n2+-alapt2 intelligens MRI kontrasztanyagok elodllitisa és jellemzése (vegyész

MSc, gyogyszerész szak)

Preparation and characterization of Mn(l1)-based smart contrast agents (1 person)

Tircso Gyula, Csupasz Tibor:

Mabkrociklusban oxigénatomot tartalmazo komplexképzok eloallitasa (kémia vagy

vegyészmernok BSc)
Tircso6 Gyula, Garda Zoltan:
Nyiltlanci és makrociklusos ligandumok Mn(II)-ionnal képzodd komplexeinek

egyensulyi, *H-relaxometridgs és kinetikai jellemzése (kémia vagy vegyészmérnck BSc,

2 16)



Tircs6 Gyula, Toth-Molnar Eniké:

A Mn?-ion makrociklusos ligandumokkal alkotott komplexeinek koordindcios

kémiai jellemzése (kémia vagy vegyészmérnok BSc, 1 13)

Toth Imre:

(CN)sPtTI komplex kolcséonhatdsa kis szerves molekulakkal (2 f6)
A direkt fém-fém kotést tartalmazé (CN)sPtT1 kiinduldsi anyagbdl inert, lehetdleg
tetraéderes TI(III) centrumot tartalmaz6 adduktum eldallitasa és egyensulyi, szerkezeti

vizsgélata a feladat.

Toth Imre, Botar Richard:

Jodid-kotd fémkomplexek vizsgalata (1 15)
TI(I1)-szerves ligandum (L) rendszerek TILI vegyeskomplexként képesek jodid iont
megkotni. Az TILI vegyeskomplexek egyensulyi, szerkezeti és kinetikai jellemzése a

feladat.

Toth Imre, Csupasz Tibor:

Fluorid-kotd fémkomplexek vizsgalata (1 15)
Al(I)-szerves ligandum (L) rendszerek AILF vegyeskomplexként képesek fluorid
iont megkdtni. Az AILF és hasonld (pl. Sb-tartalmu) vegyeskomplexek egyensulyi,

szerkezeti és kinetikai jellemzése a feladat.
Fluorid binder metal complexes (1 person)
Toth Imre, Horvath David:
Bi(l11)-makrociklusos (MC) komplexek képzidés-kinetikai vizsgdlata (1 f6)
Az er6sen hidrolizalé Bi(Ill) akva ionként csak extrém savas kozegben létezik, ilyen

koriilmények kozott pl. a DOTA-komplexének képzddése nagyon lassi. A feladat a
BiMC képzddés segédligandumok (citrat, halogenidek) jelenlétében valo vizsgalata.



