A Fizikai Kémiai Tanszék 2017/2018. tanév 1. félévére Kkiirt projektmunka,
szakdolgozati és diplomamunka témakorei

Banyai Istvan:

» Makromolekulas fémomplexek képzodés reakcionak kinetikaja: Funkcionalizalt
polietilén-iminek komplexképzodésének vizsgalata Ce3+-ionokkal spektrofotometrias
modszerrel. A reakcio mechanizmusanak felderitése és a makromolekulds
kontrasztanyagok kinetika viselkedésének modellezése. (1 MSc diplomamunka, van ra
jelentkezd)

oldatait gyakorta hasznaljak a fehérjék szerkezetvizsgalataban. A kolcsonhatdasuk
vizzel és tomény vizes rendszereiknek viselkedése fontos informacio a
szerkezetkutatasban. Az NMR-relaxomeria és diffuziometria olyan informdciokat
szolgaltathat, amelyek mds modszerekkel nem érhetok el. A kisérleteket szojalecitinnek
kezdjiik, majd egyéb foszfatidil kolinokkal folytatjuk. (1 MSc diplomamunka, van ra
jelentkezd)

Banyai Istvan és Kéri Monika:

» Porozus anyagok vizsgialata NMR technikakkal: Kiilonbozé lagy es kemény
anyagok  porusméret-eloszlasanak és a porusok alakjanak meghatarozasa
krioporozimetrias modszerrel. A porusok nedvesithetoségének és a porozus szerkezet
kialakulasanak vizsgalata folyékony kozegben porusos katalizatorok, szervetlen
aerogélek ¢s szén aerogélek esetén, relaxometrias és diffuziometrias modszerrel. A
téma felvételéhez sziikséges az NMR operdtorképzés tantargy korabbi teljesitése. (1 £6
vegyészmérnok/kémia BSc projekt/szakdolgozat)

Bényei Attila:

> Atmenetifém komplexek szerkezetének vizsgalata egykristaly
rontgendiffrakcioval: A feladat az egykristaly rontgen diffrakcios szerkezet
meghatarozashoz hasznalt alapveté programok megismerése, néhdany szerkezet
megolddsa és finomitdasa. (vegyész vagy vegyészmérnok MSc diplomamunka, kémia
BSc projektmunka vagy szakdolgozat, vegyészmérnok BSc szakdolgozat, 1 {0, 1
szabad hely)

» Study of solid state structures of transition metal complexes determined by single
crystal X-ray diffraction Basic use of software packages to solve and refine small
molecular structures from single crystal X-ray diffraction data. (chemical engineering
BA, chemistry MA, 1 person, 1 free)

» Folytonos szimmetria mérték hidrogén hidas szerkezetek Gsszehasonlitasaban: 4
hidrogeénkétéses szerkezetek dsszehasonlitasaban egy lehetoség a folytonos szimmetria
meérték alkalmazasa. Krisztallografia adatbazis —lekérdezését és az adatok
feldolgozasat jelenti a munka. (vegyész vagy vegyészmérnok MSc diplomamunka,
kémia BSc projektmunka vagy szakdolgozat, vegyészmérndk BSc szakdolgozat, 1 f0,
1 szabad hely)



» Szerkezet meghatarozasa pordiffrakcios adatokbol: Az ab initio szerkezet
meghatarozas, amikor koézvetleniil a pordiffrakcios adatokbol hatarozzuk meg
mikrokristalyos anyagok szerkezetét a diffrakcios kutatasok élvonalaba tartoznak. A
feladat az alapveté software eszkozok elsajatitasa és hasznalata ebben a témdaban.
(vegyész vagy vegyészmérndok MSc diplomamunka, kémia BSc projektmunka vagy
szakdolgozat, vegyészmérnok BSc szakdolgozat, 1 {6, 1 szabad hely)

» Krisztallografiai adatbazisok hasznalata, molekulacsaladok 6sszehasonlitasa: Egy
megadott molekulacsalad krisztallografiai adatbazisban valo keresése és a szerkezetek
osszehasonlitasa. (vegyész vagy vegyészmérnok MSc diplomamunka, kémia BSc
projektmunka vagy szakdolgozat, vegyészmérnok BSc szakdolgozat, 1 {6, 1 szabad
hely)

> Use of crystallographic database to compare solid state structure of organic
molecules: Search of Cambridge Structural Database and comparison of a given
molecule family. (chemical engineering BA, chemistry MA, 1 person, 1 free)

» PETN-reduktaz homolégjai rontgendiffrakcios szerkezeteinek osszehasonlito
elemzése A pentaeritrol-trinitrat reduktdz enzim lényeges szerepet jatszik a trinitro-
toluol biologiai lebomldasaban. A feladat kiilonbozé szubsztratum molekulakkal
képezett komplexek, illetve a hasonlo enzimek szerkezetének dsszehasonlitasa.
(vegyész vagy vegyészmérnok MSc diplomamunka, kémia BSc projektmunka vagy
szakdolgozat, vegyészmérnok BSc szakdolgozat, 1 f6, 1 szabad hely)

Kathé Agnes és Udvardy Antal:

» C-C kotés kialakitasa vizoldhaté Pd(II)-szulfoszalan komplexekkel (kémia BSc,
projektmunka vagy szakdolgozat, 1 f6, 1 szabad hely)

» Foszfaurotropinokat  tartalmaz6, vizoldhato  Ir-komplexek katalitikus
alkalmazasai (vegyész MSc, 1 {6, nincs szabad hely)

» H-atviteli reakciok vizoldhaté Ir-katalizatorokkal (kémia BSc projektmunka, 1 6,
nincs szabad hely)

> Uj atmenetifém-komplexek el6allitisa vizoldhaté foszfinok altal alkotott
ionparok felhasznialasaval (kémia BSc, projektmunka vagy szakdolgozat, 1 {6, 1
szabad hely)



M. Nagy Noémi:

» Radioaktiv anionok megkotése modositott agyagkézeten: A nuklearis hulladék fold
alatti taroldasa soran fontos szempont a radionuklidok és a foldtani kornyezet (kozetek,
talajok) kozotti kolcsonhatasok ismerete. A foldtani képzodmények feliileti toltése
jellemzoen negativ, ezert a kationos jellegii radionuklidok megkotése jellemzo.
Lehetséges azonban az agyagkozeteket kémiailag ugy modositani, hogy azok a
radioaktiv anionokat is megkdssék. A munka soran ezeket a modositasi lehetoségeket,
illetve anionos jellegii radionuklidok megkotését vizsgaljuk. (vegyész vagy
vegyészmérnok MSc diplomamunka, kémia BSc projektmunka vagy szakdolgozat,
vegyészmérnok BSc szakdolgozat, 2 {6, 1 szabad hely)

» Talajok foszfortapanyag-ellatottsaganak vizsgalata radioaktiv nyomjelzéssel
(vegyész MSc, 1 {6, nincs szabad hely)

» Foszfation megkotodése és deszorpcidja haromértékii kationcserélt bentoniton
(vegyészmérnok BSc, 1 f0, nincs szabad hely)

Nagy Zoltan:

> Szénalapti nanorészecskék feliileti sajatsaganak vizsgalata: 4 mesterségesen
eloallitott, kiilonb6z6 szénalapu nanorészecskék (grafén, grafén-oxid, karbon
nanocsovek és nanoszovetek) tulajdonsdagat és felhasznalhatosdagat nagymértékben
befolyasolja a feliileten talalhato aktiv helyek és funkcios csoportok mindsége és
mennyisége. Kiilonbozé kolloidkémiai és spektroszkopiai modszerekkel probaljuk
feltérképezni ezen nanorészecskék felszinét. (kémia BSc projekt vagy szakdolgozat, 1
6, 1 szabad hely)

Novak Levente:

» Amid kotés kialakitasa termikus reakcioval polaros aprotikus kozegben: A
karboxil- és amincsoportok kozott kondenzdcioval létrejott amid kétés nagy
jelentoséggel bir a szerves makromolekulak felépitésénél jo hidrolitikus stabilitasa
és poldris természete miatt. Protikus oldoszerben (igy vizben) azonban csak keriilo
uton dllithato elé a megfelelo aminbol és karbonsavbol a kiindulasi anyagok
disszociacioja miatt. Kevéssé ismert azonban, hogy aprotikus oldoszerben
termikus kondenzacioval kozvetleniil is képzédnek amidok. A képzodést feltehetéen a
megvaltozott  sav-bazis viszonyok teszik lehetéve, a reakcidegyensulyt pedig az
oldoszer vizet szolvatadlo képessége tolja el a képzodés iranyaba. Tervezziik a reakcio
kinetikai vizsgalatat kismolekuldakkal, valamint polimerekkel, kiilonos tekintettel
az aprotikus oldoszerben fellépo sav-bazis viszonyokra. (MSc diplomamunka, 1 6, 1
szabad hely)

» Funkcionalizalt makromolekulak szintézise és jellemzése: A makromolekulik
tulajdonsagait kémiai oOsszetételiikon kiviil nagymeértékben befolyasoljak egyéb
tényezok, mint példaul a szénlanc szerkezete, a polimer molekulatomege és
molekulatomeg-eloszldsa, az egyes funkcios csoportok térbeli helyzete és egymdastol
valo tavolsaga. Megfelelé csoportokkal funkcionalizalt makromolekuldk kitiiné



ligandumai lehetnek kiilonbozé fémionoknak és az igy létrejott komplexek a
kismolekulak komplexeihez képest szamos elonnyel rendelkeznek (csékkent diffiizios
sebesség, konnyii elvalaszthatosag, specifikus szelektivitas, kinetikai stabilitas). Az
eloallitani  kivant specifikus tulajdonsagu makromolekulak szintézise részint
monomeregységek osszekapcsolasaval, részint meglévo polimerek (ugynevezett
platformok) modositasaval torténik. Fontos lépés a termék alapos megtisztitisa a
reakcio kiindulasi anyagaitol és a melléktermékektol. A szintézist és tisztitast kovetoen
vizsgalni fogjuk a létrejott makromolekulak alapveté tulajdonsagait és az adott
felhasznalasi teriilethez  (kolloidalis  katalizis,  kérnyezetvédelem,  madgneses
kontrasztanyagok) legalkalmasabb fémkomplexeik viselkedését. (BSc
projekt/szakdolgozat, 1 6, 1 szabad hely), (MSc diplomamunka, 1 f6, nincs szabad
hely)

> Bevont allo fazisi kromatografias kolonnak specifikus elvalasztasi feladatokra:
Az analitikai modszerek koziil az egyik legsokoldalubb modszer a nagy hatékonysagu
folyadékkromatografia (HPLC). Segitségével mind szervetlen-, mind szerves
vegyiileteket hatékonyan elvalaszthatunk komplex osszetételii elegyekbdl, feltéve, hogy
a megfelelo allo- és mozgofazist hasznaljuk az analizishez. Az dllofazisok lényegesen
kevesebb valtozatban érhetok el, mint a lehetséges mozgofazisok gyakorlatilag
korlatlan szama. Ebbol az okbdl kifolydlag a legtobb analizis valamilyen szokvanyos
reverz fazissal torténik és az optimalizaldas sordn az eluens osszetételét valtoztatjak.
Lehetséges azonban kereskedelmi kolonndk allo fazisanak utolagos modositasa, az igy
eloallitott rétegek lehetnek ideiglenesek vagy tartosak. Ilyen bevonatok hasznalataval
lehetoség nyilik csokkentett szerves oldoszer tartalmu (vagy akdr teljesen vizes
kozegii) eluensek haszndlatara, az analizisido szignifikans csokkentésére, a detektalds
érzékenységének vagy az elvdlasztas hatékonysaganak jelentés novelésére. A
projektmunka/szakdolgozat ideje alatt kereskedelmi HPLC kolonnak feliiletét
modositjiuk, és vizsgdljuk a modositas hatdsat a kromatogrdfias elvdlasztds
paramétereire, uj modszereket dolgozunk ki nehezen elvalaszthato komponenselegyek
vizsgalatara. (BSc projekt/szakdolgozat, 1 {0, 1 szabad hely)

Osz Katalin:

» A Ce(IIl) altal katalizalt fotokémiai vizbontas kinetikaja (vegyészmérnok BSc, 1
6, nincs szabad hely)



