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Bunda Szilvia, Dr. Udvardy Antal

(BSc projekt, szakdolgozat, 1 f6)

Vizoldhat6 Pd(I1)-komplexek alkalmazésa katalitikus folyamatokban

A Fizikai Kémiai Tanszéken folyd kutatasok alapjan elmondhatd, hogy a vizoldhato
tetrahidroszalének (szalanok) Pd(Il)-komplexei kiemelked6en aktiv ~ katalizatoroknak
bizonyultak kiillonb6z6 vizes-szerves keétfazisu katalitikus reakciokban (pl. alkil-alkoholok
redox izomerizaciojaban, valamint Sonogashira és Suzuki C-C kapcsolasi reakciokban. A
hallgato feladata ezen Pd(I1)-komplexek tovabbi katalitikus reakcidban valé alkalmazasa. A
reakcioelegyeket NMR spektroszkdpiaval és gazkromatografias modszerrel elemzi.

Dr. Kathé Agnes, Dr. Udvardy Antal

(Kémia, vegyészmérndk BSc projekt, szakdolgozat, 1 £6)

Ru-PTA (PTA= foszfaurotropin) komplexek alkalmazasa a formiat bontasban

A Fizikai Kémiai Tanszéken tobb olyan Ru(ll)-PTA (PTA: 1,3,5-triaza-7-foszfaadamantan)
komplexet allitottunk el6 a kdzelmultban, mely eldkisérleteink alapjan katalizaljak a HCOONa
bomlasat. A reakcioban képzddd hidrogéngdz keletkezését gdzvolumetridsan lehet kovetni. A
hallgatdé feladata a natrium-formidt bontds tanulmanyozédsa, és mechanizmusanak
feltérképezése.

(Kémia, vegyészmérndk BSc projekt, szakdolgozat, 1 £6)

Reakcidk oldoszermentes korilmények kozott

Napjainkban a fenntarthaté fejlodés érdekében arra toreksziink, hogy kémiai folyamataink
z0ldebbek legyenek. Egyik megoldas az lehet, ha atalakitdsaink soran az alkalmazott mérgezo,
gyulékony és legtobbszor draga szerves olddszereket un. zold olddszerekre cseréljik, vagy
elhagyjuk azokat.A hallgaté feladata a PTA (PTA: 1,3,5-triaza-7-foszfaadamantan) és
szarmazékainak az ismert olddszerben végrehajtott atalakitasainak megismétlése olddszer
tavollétében.Kutatocsoportunkban az olddszermentes reakciok Kivitelezéséhez rendelkezésre
all egy vibracios és egy Retsch PM100 bolygdémiives-golyds malom.Az anyagok azonositasara
multinuklearis NMR, ESI-MS, IR és UV-lathato spektroszkopiat hasznalunk.



Kiss Virag

(Vegyészmérnok BSc szakdolgozat, 16, betelt)

2,6-diklor-1,4-benzokinon és kén(1V) reakciojanak kinetikai vizsgalata

A fény hatdsdnak megismerése fotokémiai reakcidk vizsgalata soran. Gyorskinetikai mérési
technika elsajatitasa. Reakciomechanizmusok leirasa.

(Vegyészmérnok BSc szakdolgozat, 110, betelt)

2-terc-butil-1,4-benzokinon redoxireakciojanak vizsgalata

A fény hatdsdnak megismerése fotokémiai reakcidk vizsgélata sordn. Gyorskinetikai mérési
technika elsajatitasa. Reakciomechanizmusok leirésa.

(Vegyészmérnok BSc szakdolgozat, 116, betelt)

2-metil-1,4-benzokinon keton-biszulfit addicios reakcidjanak kinetikai vizsgalata

A fény hatdsdnak megismerése fotokémiai reakcidk vizsgalata soran. Gyorskinetikai mérési
technika elsajatitasa. Reakciomechanizmusok leirasa.

(Kémia BSc projekt/szakdolgozat, 116, betelt)

2,6-dimetil-1,4-benzokinon redoxireakciéinak pufferes kozegii vizsgdlata

A fény hatdsdnak megismerése fotokémiai reakcidk vizsgélata sordn. Gyorskinetikai mérési
technika elsajatitasa. Reakciomechanizmusok leirasa.

Dr. M. Nagy Noémi

(Vegyészmérndk BSc szakdolgozat, 16, betelt)

Talajok foszfortdpanyag-ellatottsdganak vizsgalata radioaktiv nyomjelzéssel

Heterogén izotopcsere kisérletekkel vizsgaljuk, hogy a talajra juttatott foszformiitragya milyen
hanyada elérhet6 a névények szamara. Meghatarozzuk, milyen a foszfortranszport sebessege
steady-sate allapotban a talaj és a talajoldat kozott. A radioaktiv nyomjelzés modszer
egyediilallo lehet6ség ezeknek a novénytaplalas, miitragya-hasznositas szempontjabol fontos
jellemzdéknek a meghatarozasara.

(Vegyész MSc diplomamunka, 16, betelt)

Radioaktiv anionok megkotése modositott agyagkozeten

A nukleéris hulladék foldalatti tarolasa soran fontos szempont a radionuklidok és a foldtani
kornyezet (kdzetek, talajok) kozotti kdlcsonhatasok ismerete. A foldtani képzddmények feliileti
toltése jellemzOen negativ, ezért a kationos jellegli radionuklidok megkdtése jellemzo.
Lehetséges azonban az agyagkOzeteket kémiailag ugy modositani, hogy azok a radioaktiv
anionokat is megkossék. A munka soran ezeket a mddositasi lehetdségeket, illetve anionos
jellegtli radionuklidok megkotését vizsgaljuk.



Dr. Purgel Mihaly

(Vegyész MSc diplomamunka, 116, betelt)

Palladium-szalan  komplexek katalitikus aktivitasanak vizsgalata kvantumkémiai
modszerekkel

A palladium(ll)-szalan komplex és annak szarmazékai hatékony Katalizatorai szamos
reakcionak. Célunk a Suzuki kapcsolasi reakcid mechanizmusanak felderitése kvantumkémiai
maodszerekkel.

Dr. Novak Levente

(MSc diplomamunka, 1{6)

Amid kotés kialakitasa termikus reakcidval polaris aprotikus kézegben

A Kkarboxil- és amino csoportok kozott kondenzacioval 1étrejott amid kotés nagy jelentOséggel
bir a szerves makromolekuldk felépitésében jo hidrolitikus stabilitasa és polaris természete
miatt. Protikus oldoszerben (igy vizben) azonban csak keriild uton allithaté el a megfeleld
aminbol és karbonsavbol a kiinduléasi anyagok disszociacidja miatt. Kevéssé ismert azonban,
hogy aprotikus oldoszerben termikus kondenzacioval kozvetleniil is képzodnek 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 reakcio
kinetikai vizsgalatat kismolekulakkal, valamint polimerekkel, kiillonds tekintettel az aprotikus
oldészerben fellépd sav-bazis viszonyokra.

(BSc projekt/szakdolgozat, 1f6), (MSc diplomamunka, 16)

Funkcionalizalt makromolekulak szintézise és jellemzése

A makromolekuldk tulajdonsagait kémiai Osszetételikon kivil nagymértékben befolyasoljak
egyéb tényezOk, mint példaul a szénlanc szerkezete, a polimer molekulatomege ¢és
molekulatdmeg-eloszlasa, az egyes funkcids csoportok térbeli helyzete és egymastdl vald
tavolsaga. Megfeleld csoportokkal funkcionalizalt makromolekuldk kitlind ligandumai
lehetnek kiilonbozo fémionoknak és az igy 1étrejott komplexek a kismolekuldk komplexeihez
képest szamos elénnyel rendelkeznek (csokkent difftizios sebesség, konnyii elvalaszthatosag,
specifikus szelektivitds, kinetikai stabilitds). Az eldallitani kivant specifikus tulajdonsagu
makromolekulak szintézise részint monomeregységek Osszekapcsolasaval, részint meglévo
polimerek (Ugynevezett platformok) modositasaval torténik.

Fontos lépés a termék alapos megtisztitdisa a reakcidé kiinduldsi anyagaitél és a
melléktermékektdl. A szintézist ¢és tisztitast kovetden vizsgdlni fogjuk a 1étrejott
makromolekuldk alapvetd tulajdonsagait €s az adott felhasznalési teriilethez (kolloidalis
katalizis, kornyezetvédelem, méagneses kontrasztanyagok) legalkalmasabb fémkomplexeik
viselkedését.



(BSc projekt/szakdolgozat, 1f6)

Bevont all6 fazisu kromatogréafias kolonnék specifikus elvalasztasi feladatokra

Az analitikai moddszerek kozil az egyik legsokoldalibb mddszer a nagy hatékonysagu
folyadékkromatografia (HPLC). Segitségével mind szervetlen-, mind szerves vegyuleteket
hatékonyan elvalaszthatunk komplex dsszetételi elegyekbdl, feltéve, hogy a megfeleld allo- €s
mozgofazist hasznaljuk az analizishez. Az all6fazisok lényegesen kevesebb véltozatban
érhetdk el, mint a lehetséges mozgotazisok gyakorlatilag korlatlan szama. Ebbdl az okbol
kifolyolag a legtobb analizis valamilyen szokvanyos reverz fazissal torténik és az optimalizalas
sordn az eluens Osszetételét valtoztatjdk. Lehetséges azonban kereskedelmi kolonnédk allé
fazisanak utdlagos modositasa, az igy eldallitott rétegek lehetnek ideiglenesek vagy tartdsak.
Ilyen bevonatok hasznélatdval lehetdség nyilik csokkentett szerves olddszer tartalmu (vagy
akar teljesen vizes kozegi) eluensek hasznalatara, az analizisid6 szignifikans csokkentésére, a
detekcid érzékenységének vagy az elvalasztds hatékonysagdnak jelentdés ndvelésére. A
projektmunka/szakdolgozat ideje alatt kereskedelmi HPLC kolonnak feluletét médositjuk, és
vizsgaljuk a modositads hatasat a kromatografids elvalasztds parametereire, Uj modszereket
dolgozunk ki nehezen elvalaszthatdo komponenselegyek vizsgalatara.

(BSc projekt/szakdolgozat, 1£6)

Vizes fazisu méretkizarasos folyadékkromatografia

A szokvanyos HPLC technikakkal szemben a méretkizarasos folyadékkromatografia (SEC)
nem fellleti megoszlason alapulé mddszer, hanem az analizdlandé minta komponensei altal a
porozus allo fazisban bejart térfogat alapjan valasztja el a komponenseket. A SEC nagyon
fontos eszkdz polimerek szintézise és mddositasa soran a molekulak hidrodinamikai sugaranak
¢és ebbdl szarmaztatva molekulatémegének és molekulatdmeg-eloszlasanak meghatarozasara és
a tisztitasi folyamat kovetésére. Az altalunk hasznalt vizes kozegli SEC a szerves olddszer
fazisu elvalasztasokhoz viszonyitva tobb technikai nehézséget hordoz, mert polaris oldatokban
elétérbe keriilnek azok a zavar6 minta-matrix kélcsonhatasok (pl. ionos vagy hidrogénkotés),
amelyek apolaris kozegben sokkal kisebb jelentdséglieck. Munkank soran kiilonbozd
makromolekulak, funkcionalizalt polimerek és oligomerek kromatogréafias elvalasztasat fogjuk
optimalizalni, tovabba tervezzilk meretkalibracios sztenderdnek is hasznalhaté olcséon
megvasarolhato vagy eldallithato vegyiiletek jellemzését.

Dr. Banyai Istvan

(Kémia, vegyészmérnok, BSc projekt, szakdolgozat vagy vegyész/vegyészmérnok MSc
diplomamunka, 2{6)

Porozus anyagok relaxometrias vizsgalata és diffaziometrias vizsgalata

A pordzus anygok a heterogén katalizitikus és a kornyzetei adszorpcios folyamatookban
rendkiviil nagy szerepOet jatszhatnak a nagy fajlagos feliiletiik révén. Jellemzésik, azaz a
porozitas, a porusmeret eloszlas meghatarozdsa kulcskérdés. Erre implementélunk kis- és
nagyteri NMR modszereket. A mérések alapja az NMR relaxometria, diffuziometria és krio-
porozimetria.



(vegyészmérnok BSc szakdolgozat, 116, betelt)

Makromolekulés poliaminokarboxilatok szerkezetvizsgalata

A polimervazak funkcionalizaldsa nem konnyii szintetikus feladat. Altaldban véve ennél is
nehezebb a funkcionalizalas mértékének meghatarozasa. Erre pH-potenciometrias technikéat
alkalmazhatunk, de szamolni kell a protonalddasi folyamatok sztérikus gatlasaval, valamint az
elektromos kettOsréteg szerepével. A megoldas két, eseteleg harom moddszer kombinalasa lehet.
Az NMR a leghatékonyabb szerkezetvizsgald modszer oldat illetve nem kristalyos fazisban. A
makromolekuldk esetében a relaxacios effektusok megnehezitik az alkalmazasat. A ket
modszer kombinalasa eredményes lehet. A makromolekulds poliaminokarboxilatok nagyon
hatékony komplexképzok lehetnek mind kornyezetkémiai, mind gydgyszerkémiai
szempontbol.

(vegyész/vegyészmérnok MSc diplomamunka, 116, betelt)

Viaszok olajtartalmanak vizsgalata

A viaszok olajtartalma azok rendkiviil fontos jellemezdje. Tobb szabvanyos eljaras, klasszikus
analitika, gazkromatografids merés is szabvanyositott, de ezek egymastdl rendkiviil klonb6z6
eredményeket adnak. NMR mddszre is van, els@sorban kistertli relaxométerekre kifejlesztve,
de ez nem elfogadott. A munka célja az NMR relaxometrias mddszer fejlesztése és kalibracio
nélkul eljarés kidolgozasa, esetenként nMR csObe nem tolthetd anyagokra: NMR MOUSE
technika.

(vegyész/vegyészmérnok MSc diplomamunka, 116, betelt)

Polielektrolitok vizsgalata potenciometrias titralassal

A vizoldhato polielektrolitok funkcids csoportjainak minéségi és mennyiségi meghatarozasa a
leggyakrabban potenciometrias titralassal kivitelezhet6. Az eredmények értékelése ugyanakkor
mar kevésbé egységes, hiszen a klasszikus protonalddasi egyenstly mellett a kettOsréteg
Kialakuldsaval is szdmolni kell. A kisérleti korilmények szisztematikus véltoztatasaval a
rendszerek elénydsebben vizsgalhatok, amely e diplomamunka célja.

Dr. Banyai Istvan, Dr. Nagy Zoltan

(BSc projekt/szakdolgozat, 1{6, betelt)

Vizoldhato polimerek hidrataciéjanak vizsgalata

A polietilén-glikol gyakran hasznélt vegyiilet kovalens kapcsoléssal, vagy szolubilizacio révén
vizben nem old6d6 komponensek oldatba vitelére. A vegyiilet szerkezete és tulajdonsaga
jelentdsen megvaltozhat a hidratacid révén. NMR diffuziometria és relaxometria segitségével
probaljuk feltérképezni a viztartalom névekedésére bekovetkez6 szerkezeti valtozasokat.



Dr. Bényei Attila

(vegyész/ vegyészmérndk MSc diplomamunka, kémia/vegyészmérnok BSc projektmunka vagy
szakdolgozat, 1 f6)

Atmenetifém komplexek szerkezetének vizsgalata egykristaly rontgendiffrakcioval

A feladat az egykristaly rontgen diffrakcios szerkezet meghatarozashoz hasznalt alapvetd
programok megismerése, néhany szerkezet megoldésa és finomitasa.

(vegyész/ vegyészmérndk MSc diplomamunka, kémia/vegyészmérnok BSc projektmunka vagy
szakdolgozat, 1 £6)

Folytonos szimmetria mérték hidrogén hidas szerkezetek 6sszehasonlitasaban

A hidrogénkotéses szerkezetek Osszehasonlitdsdban egy lehetéség a folytonos szimmetria
mértek alkalmazésa. Krisztallografia adatbazis lekérdezését és az adatok feldolgozasat jelenti a
munka.

(vegyész/ vegyészmérnok MSc diplomamunka, kemia/vegyészmérnok BSc projektmunka vagy
szakdolgozat, 1 f6)

Szerkezet meghatarozasa pordiffrakcids adatokbol

Az ab initio szerkezet meghatarozas, amikor kozvetlendl a pordiffrakcids adatokbol hatarozzuk
meg mikrokristalyos anyagok szerkezetét a diffrakcids kutatdsok élvonaldba tartoznak. A
feladat az alapvetd software eszk6zok elsajatitasa és hasznalata ebben a témaban.

(vegyész/ vegyészmérnok MSc diplomamunka, kemia/vegyészmérnok BSc projektmunka vagy
szakdolgozat, 1 f6)

Krisztallografiai adatbazisok hasznalata, molekulacsalddok 6sszehasonlitasa

Egy megadott molekulacsaldd krisztallografiai adatbdzisban valé keresése és a szerkezetek
0sszehasonlitasa.

(vegyész/ vegyészmérntk MSc diplomamunka, kemia/vegyészmérndk BSc projektmunka vagy
szakdolgozat, 1 f6)

PETN-reduktaz homoldgjai rontgendiffrakcids szerkezeteinek 6sszehasonlité elemzése

A pentaeritrol-trinitrat reduktaz enzim lényeges szerepet jatszik a trinitro-toluol bioldgiai
lebomlasaban. A feladat kiilonb6z6 szubsztratum molekulakkal képezett komplexek, illetve a
hasonlo6 enzimek szerkezetének dsszehasonlitésa.

Dr. Kéri Monika

(BSc projekt/szakdolgozat, 116, betelt)

Szén aerogélek vizsgalata NMR technikakkal

Rezorcin-fromaldehid szén aerogél porusméret-eloszlasanak és a podrusok alakjanak
meghatarozasa krioporozimetrids modszerrel. A porusok nedvesithetdéségének és a pordzus
szerkezet kialakuldsanak vizsgalata folyékony, apolaris kdzegben relaxometrias médszerrel.



(BSc projekt/szakdolgozat, 116, betelt)

Szilika alapu aerogélek vizsgalata NMR technikakkal

Zselatinnal vagy mas mddon modositott szilika aerogélek, mint pérusos gyégyszerhordozd
kdzegek porusmeéret-eloszlasanak és a porusok alakjanak meghatarozasa krioporozimetrias
modszerrel. A pérusok nedvesithetdségének vizsgalata kiilonbozé polaritasa folyékony
kdzegben relaxometrias és krioporozimetrias modszerrel.

Dr. Kalman Ferenc Krisztian, Botar Richard

(kémia BSc projekt/szakdolgozat, 116, betelt)

A PC2A-NP ligandum elidllitisa és dtmeneti féemekkel kialakulo komplexei egyensulyi
viszonyainak tanulmanyozasa

A téma egyik fele maga a PC2A-NP ligandum szintézisével foglalkozik. Az intelligens pH-
szenzor kontrasztanyagnak szant makrociklust épitékoveibdl tervezziik szintetizalni szdmos
véddcsoport hasznalata segitségével. A makrociklus zarasa utdn az intelligens funkcioért
felelds oldallancot helyezziik fel a ciklusra. Preparativ  HPLC-n vald tisztitast kovetden
tervezzilk a ligandum koordinaciés kémiai vizsgalatat. pH-potenciometria és UV-Vis
spektrofotometria segitségével meghatarozzuk a ligandum protondlodasi és kiilonbozo,
szervezetben megtalalhatd fémionokkal kialakulé komplexeinek stabilitasi- és protonalddasi
allanddit. 1H-relaxometria alkalmazasaval vizsgaljuk a Mn(Il)-komplex relaxivitasanak pH-
fliggését.



