A Fizika Kémiai Tanszéken meghirdetett
projekt-, szakdolgozat- és diplomamunka témak

Dr. Bényei Attila tudoméanyos fémunkatars:

Atmenetifém komplexek szerkezetének vizsgilata egykristaly rontgendiffrakciéval (V, T)

A feladat az egykristdly rontgen diffrakcios szerkezet meghatdrozashoz hasznalt alapvetd
programok megismerése, néhany szerkezet megoldasa és finomitasa.
Folytonos szimmetria mérték hidrogén hidas szerkezetek osszehasonlitisaban (KBSc,

KMSc)

A hidrogénkotéses szerkezetek dsszehasonlitdsdban egy lehetség a folytonos szimmetria mérték
alkalmazasa. Krisztallografia adatbazis lekérdezését és az adatok feldolgozasat jelenti a munka.

Szerkezet meghatarozasa pordiffrakciés adatokbol (KBSc, KMSc)

Az ab initio szerkezet meghatarozas, amikor kozvetleniil a pordiffrakcios adatokbdl hatarozzuk
meg mikrokristalyos anyagok szerkezetét a diffrakcids kutatdsok élvonaldba tartoznak. A feladat
az alapvet6 software eszkozok elsajatitasa €s hasznalata ebben a témaban.

Krisztallografiai adatbazisok hasznalata, molekulacsaladok 6sszehasonlitasa (GY, KBSc)

Egy megadott molekulacsaldd krisztallografiai adatbazisban vald keresése és a szerkezetek
Osszehasonlitasa.
Gyogyszerhatéanyagok polimorfizmusa — szabalyozasi és mingségbiztositasi kérdések (GY,

KBSc)

A feladat azon FDA, ICH és gyogyszerkonyvi eldirasokat Osszeszedni és értelmezni, amik a
gyogyszerhatoanyag polimorfokra vonatkoznak.
PETN-reduktiz homoldgjai rontgendiffrakcidos szerkezeteinek osszehasonlitdo elemzése

(MBMSc)

A pentaeritrol-trinitrat reduktdz enzim Iényeges szerepet jatszik a trinitro-toluol bioldgiai
lebomlésadban. A feladat kiilonb6z6é szubsztratum molekulakkal képezett komplexek illetve a
hasonl6 enzimek szerkezetének dsszehasonlitasa.

PETN-reduktaz rontgendiffrakcios szerkezetének meghatarozasa, finomitasa (MBMSc)

A feladat egy pentraeritrol-trinitrat reduktaz enzim rontgendiffrakcios szerkezetének finomitasa
szinkrotron méréssel késziilt adatkészlet felhasznalasaval.

Formalin gyartas optimalizalasa - anyagmérleg felallitasa (VMBSc)

A BC-KC Formalin Kft. Kazincbarcikan gyart formaldehidet. A feladat a gyartas soran keletkezo
oldatok (vizes-alkoholos formaldehid) valamint gazok (CO, CO2, H2) elemzése és egy
megbizhatdé anyagmérleg felallitasa. Kiilonosen fontos megvizsgalni, hogy a katalizator lizemi
hémérsékletét valtoztatva hogyan valtozik az egyes komponensek aranya és ennek ismeretében

javaslatot tenni a gyar gazdasagosabb iizemeltetésére.



Dr. Horvéth Henrietta tudomédnyos segédmunkatars:

Ru(Il)-etiléndiamin komplexek eloallitasa (KBSc)

Dr. Joo6 Ferenc egyetemi tanar:

Vizoldhaté atmenetifém komplex katalizatorok szintézise (V, T, VM, KBSc, VMBSc)

A katalizatorok vizoldhatosaga két f6 szempontbol lehet fontos. Egyrészt alkalmasak olyan
szubsztratumok homogén oldatreakcidinak katalizisére, melyek elsdsorban vagy kizardlag csak
vizben oldodnak (pl. szénhidratok). Masrészt a vizben nem oldodd szubsztratumok reakcioit
vizes-szerves kétfazisu rendszerekben hajtjuk végre, amikor is a katalizator a vizes fazisban
visszanyerhetd és jolag felhasznalhato.

Feladat: Vizoldhaté N-heterociklusos karbének ill. prekurzoraik eldallitasa. Az N-heterociklusos
karbének az atmenetifém ionokkal igen stabilis komplexeket alkotnak, melyek koziil sok jo
katalitikus aktivitdst mutat hidrogénezés, C-C kapcsolds, olefin metatézis, stb. reakciokban.
Célunk ilyen katalizatorok vizoldhato valtozatainak eldallitasa.

Katalizis a kornyezetbarat kémiaban: Ionos folyadékok alkalmazisa egy- és kétfazisu

katalitikus hidrodehalogénezési reakciok oldészereként. (V, VM, KBSc, VMBSc)

A kornyezetbarat (zold) kémia gyakran alkalmaz katalitikus moddszereket. Ugyancsak egyre
gyakoribb a viz és az un. ionos folyadékok, mint oldészerek haszndlata szerves olddszerek
helyettesitésére.

Katalitikusan aktiv fémkomplexek rogzitése hordozokon: Ionos komplexek rogzitése

szerves és szervetlen ioncserélokon (V, VM, KBSc, VMBSc¢)

Az oldhaté fémkomplex katalizatorok egyik eldnye a molekularis diszperzitds, amikor
valamennyi fémion részt vehet a katalizis folyamataban. Hatranyuk viszont az, hogy egyszeri
modszerekkel nem konnyen valaszthatok el a termékelegytdl. Szilard hordozo feliiletére rogzitett
komplexek szerencsés esetben egyesithetik a homogén ¢€s heterogén katalizatorok eldnyds
tulajdonsagait. Amennyiben a hordoz6é maégneses sajatsagu, akkor sziirés helyett magneses
dekantalast alkalmazhatunk. A rogzitett katalizatorok atfolyd rendszerti (4llédgyas) reaktorokban
1s hasznalhatok.

Katalitikusan aktiv fémkomplexek rogzitése hordozokon: Komplex katalizatorok rogzitése

magneses vas-oxid hordozon (V, VM, KBSc¢c, VMBSc)

Az oldhato fémkomplex katalizatorok egyik eldnye a molekularis diszperzitds, amikor
valamennyi fémion részt vehet a katalizis folyamataban. Hatranyuk viszont az, hogy egyszerii
modszerekkel nem kdnnyen valaszthatok el a termékelegytdl. Szilard hordozo6 feliiletére rogzitett
komplexek szerencsés esetben egyesithetik a homogén ¢és heterogén katalizatorok eldnyds
tulajdonsdgait. Amennyiben a hordozd magneses sajatsdgu, akkor sziirés helyett magneses
dekantalast alkalmazhatunk. A rogzitett katalizatorok atfolyd rendszerti (4lloagyas) reaktorokban

is hasznalhatok.



Katalitikusan aktiv fémkomplexek rogzitése hordozokon: Rogzitett komplexek alkalmazasa

hidrogénezési folyvamatok katalizisére az H-Cube mikrofluidikai elvii reaktorban (V, VM,

KBSc, VMBSc¢)

Az oldhato fémkomplex katalizatorok egyik eldnye a molekularis diszperzitds, amikor
valamennyi fémion részt vehet a katalizis folyamatdban. Hatranyuk viszont az, hogy egyszerii
modszerekkel nem konnyen valaszthatok el a termékelegytdl. Szilard hordozo feliiletére rogzitett
komplexek szerencsés esetben egyesithetik a homogén és heterogén katalizatorok eldnyos
tulajdonsagait. Amennyiben a hordozd magneses sajatsagu, akkor sziirés helyett magneses
dekantalast alkalmazhatunk. A rogzitett katalizatorok atfolyd rendszeri (4llédgyas) reaktorokban
is hasznalhatok.

Homogén katalitikus hidrogénatvitel: Hantzsch-észterek eléallitasa (V, VM, KBSc, VMBSc¢)

A hidrogén gazzal végzett hidrogénezések helyett sok esetben elonyosebb a katalitikus
hidrogénatvitel a szubsztratumra egy megfeleld hidrogén donor vegyiiletrdl. Gyakran alkalmazott
H-donorok a hangyasav (ill. s6i) vagy szekunder alkoholok, pl. 2-propanol. E témakdrben a
biologiai H-donorok (pl. NADH) analogjainak ilyen célu felhasznalasat vizsgaljuk.

Feladat: Elsdsorban irodalmi leiras ill. azok mddositasa révén vizben oldodé Hatzsch észterek
eldallitasa a cél.

Homogén katalitikus hidrogénatvitel: Hantzsch-észterek alkalmazasa hidrogén donorként

telitetlen aldehidek hidrogénezésében Ru(ll)-foszfinkomplexekkel (V, VM, KBSc, VMBSc)

A hidrogén gazzal végzett hidrogénezések helyett sok esetben elonyosebb a katalitikus
hidrogénatvitel a szubsztratumra egy megfeleld hidrogén donor vegytiletrdl. Gyakran alkalmazott
H-donorok a hangyasav (ill. s6i) vagy szekunder alkoholok, pl. 2-propanol. E témakdrben a
biologiai H-donorok (pl. NADH) analogjainak ilyen célu felhasznalasat vizsgaljuk.

Feladat: A telitetlen aldehidek reakci6i alkalmat adnak annak eldontésére, hogy a katalizator
milyen mértékben szelektiv a C=C vagy a C=0 ko&tés hidrogénezésére.

A Kossuth Lajos Tudomanvyegyetem és a Debreceni Egyvetem kémikus diszdoktorainak

munkassaga (T)
Az évek soran a DE és jogelédje, a KLTE szamos kivalo kémikust avatott diszdoktorava. Eletiik
¢és kutatoi palyajuk eseményeibdl, elért eredményeikbdl ma is sokat tanulhatunk. A feldolgozas

soran kiilon figyelmet érdemel a debreceni ill. magyarorszagi kémiahoz fiiz6d6 kapcsolatuk.



Dr. Katho Agnes tudomanyos fémunkatars:

Fémkomplexek ¢és nanoméretii fémkolloidok nem-konvencionalis alkalmazasai a

katalizisben:
A hagyomanyos szerves olddszerek hatranyait kikiiszobolendd egyre gyakrabban alkalmazzak
reakciokdzegként a vizet és az ionfolyadékokat (melyeket alacsony olvaddspontii soként
definidlhatunk). A polimerekkel stabilizalt fémkolloidok ionfolyadékokban vald viselkedésérdl
viszonylag kevés az ismeret, a katalitikusan aktiv, Pt-fémeket tartalmazé komplexek jelentds
része pedig ezekben a felsorolt oldoszerekben nem vagy alig oldédik. Ha azonban a katalizatorok
oldékonysagat megfeleld atalakitdssal megnoveljiik, akkor un. kétfazisu katalizis hajthatod végre:
a szerves fazisban oldott atalakitanddé anyag az alternativ oldoszerben 1évé katalizatorral
kizardlag keverés mellett reagél, ennek megsziintetésével a katalizatort tartalmazé fazis konnyen
elvalaszthatd a terméktdl, majd ismételten felhasznalhatd. A komplexek modositasaval szilard
fazishoz (pl. a polaris csoport révén ioncseréldhoz) vald rogzités is megvaldsithatd, ami
ugyancsak a katalizator ujboli felhasznalasat teszi lehetdve.
A katalizator oldékonysaganak novelése a ligandum polaris csoporttal valo ellatasaval lehetséges.
A modositott ligandummal eldallitott komplexek jellemzésére foként multinuklearis NMR-
méréseket, mig katalitikus aktivitdsdnak vizsgéalatira altaldban kromatografias (GC, HPLC),
NMR-spektroszkopias méréseket alkalmazunk.

- Polimerrel stabilizalt Pd-sz6l hidrogénezo és hidrodehalogénezé sajatsiagainak

vizsgalata vizben és ionfolyadékokban (V, VM, T, KBSc¢, VMBSc)
- Szolubilizalas cukoroldatokkal (V, VM, T, KBSc, VMBSc¢)

- Halogenidionok hatidsa a polaris olddszerekben végbemené katalitikus
reakciokban (V, VM, T, KBSc¢c, VMBSc¢)

- Uj vizoldhaté foszfinok és Pt-fémekkel képzett komplexeik eléallitisa VYV, VM, T,
KBSc¢, VMBSc¢)

- Vizoldhato foszfinok Pt-fémekkel képzett komplexeinek szilard fazishoz valo

rogzitése és katalitikus alkalmazasa (V, VM, T, KBSc, VMBSc)

Katalitikus reakcidok oldoszerelegyekben:

A viz szamos egyedi tulajdonsaggal bir, és irodalmi adatok alapjan a jelenléte akkor is
hozzéjérulhat egy reakcido meggyorsitasahoz, ha a reaktdnsok nem oldodnak benne (,,on water”
reakciok). Az atalakitand6é vegyiiletek jelentdés része nem vizoldékony, de pl. viz-alkohol
elegyekben mar homogén oldatokat kaphatunk vizoldhaté katalizatorok vagy H-donorok
alkalmazasa esetén is.

A kordbban mar vizsgalt kétfazisti katalitikus reakcidkat oldoszerelegyekben kivanjuk
tanulmanyozni annak érdekében, hogy az eddigi eldkisérletek soran tapasztalt aktivitas
novekedést megérthessiik. Elsésorban vizoldhaté Ru-foszfinkomplexek hidrogénezé és H-atviteli

sajatossagait tervezziik felderiteni i-propanol-viz elegyekben



Dr.

- JRuClx(pta)s] katalitikus aktivitasa i-propanol-viz elegvekben (pta =1.3.5-triaza-

7foszfa-adamantan, az urotropin foszforanalogonja) (V, VM, T, KBSc, VMBSc)

- Félszendvics Ru-komplexek katalitikus aktivitdsa i-propanol-viz _elegyekben (V,
VM, T, KBSc, VMBSc¢)
Kémia a haztartasban (T, KBSc)

Mindennapi életiinket szamos olyan folyamat kiséri (pl. tojast siitiink, kezet mosunk), amelyek
nem ugy rogzoédnek bennilink, hogy valamilyen kémiai reakciot végziink. Igen sokféle olyan
vegyszert (tisztitoszert, €lelmiszeradalékot stb.) is alkalmazunk, melyekrdl a szakmaban nem
jartas gyakran kevés vagy félrevezetd informacioval rendelkezik. A kdznapi életben eléfordulo
ilyen tipust jelenségek értelmezése tehat mindenképpen sziikséges, de ugyanakkor ez az elemzés
alkalmas lehet a kémia iranti érdeklddés felkeltésére is.

A feladat: az érdekesebb, a figyelmet felkeltd példak osszegyljtése €és kozérthetd formaban vald
magyarazata (esetleg szemléltetd kisérletekkel egyiitt).

Ru-komplexek gyogyaszati alkalmazasa (T, GY, ODLA)

Bar a gyogyszereket altaldban valamilyen bonyolult szerves molekulakkal szoktdk azonositani, a
szervetlen fémkomplexek is hatalmas eldrelépést eredményeztek a legkiilonfélébb terapidkban.
Az utdbbiak koziil talan a legismertebb a rdk gydgyitasaban alkalmazott cisz-platin, de éppen a
tumor ellenes szerek kozott vannak mas fémiont, igy pl. Ru-t tartalmazok is. Ezek bemutatésa
mellett masféle betegségek gyodgyitdsaban hasznalt Ru-komplexek ismertetése is szerepel a célok

kozott.

Nagy Istvan egyetemi docens:

Vezet6é polimerek és kompozitok vizsgalata (V, T, KBSc)

A munka sordn vezetd polimerek és kompozitok anyagtudomanyi, mérnoki szempontu vizsgalata
folyik elsésorban az alkalmazés teriileteinek feltérképezése céljabol. A tevékenység atfogja a
mechanikai, termikus, illetve elektronikai, esetlegesen elektro-optikai tulajdonsidgok
megismerését, illetve ezek ismeretében a konkrét alkalmazasok felé mutaté kisérleti munkat (pl.
elektroszintézis, szenzorok, stb.).

Az _infravoros spektroszkopia és mikroszkopia alkalmazasi lehetdségei a gyogyszer-

technoldgiaban, a diagnosztikaban, és a vegyiparban (V, T, ODLA, Ktud, GY, KBSc)

A munka soran gyakorlati problémak, illetve ilyeneket modellezd anyagi rendszerek infravords
spektroszkopiai (ATR, DRIFT, CIRCLE) és mikroszkopiai vizsgalata folyik kifejezetten azzal a
céllal, hogy valamely valds kutatas-fejlesztési, mindségbiztositasi vagy mindségfejlesztési
teriileten az eredmények hasznosithatoak legyenek. Sziikség esetén egyéb kiegészité modszerek
(HPLC, TG, DTG, DSC, VIS-UV, NMR, ESR) alkalmazasara is sor keriil a feladat

megoldasanak érdekében.
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Az ambrosia elatior (parlagfii) novény hatéanyaganak vizsgialata (V, T, ODLA, Ktud, GY,
KBSc)

A téma feldolgozasa komplex. A feladat része mas tanszékekkel egyiittmiitkddve a parlagfii
megfeleld kivonatdnak miszeres analitikia, mikrobioldgiai, biologiai illetve allergoldgiai
vizsgalata. A munka célja olyan, gyakorlatilag is hasznosithatd termékcsoport eldallitasa, mely
része a kornyeztetvédelmi ¢és viziigyi minisztérium tamogatasat is bir6 IPR (Iparszer

Parlagfiifeldolgozési Rendszer) technologianak.

Osz Katalin egyetemi adjunktus:

Fémkomplexek altal katalizalt reakciok mechanizmusanak vizsgalata (V, T, KBSc, KMSc)

Szamos, ipari folyamatokban is fontos szintetikus reakciot hatékonyan gyorsitanak a kiilonféle
fémionokat ¢és ligandumokat tartalmaz6 katalizator komplexek. Ezen reakciok részletes kinetikai
vizsgalata segitségével felderithetjiikk a folyamatok mechanizmusat, és ezaltal lehetéség nyilik
arra, hogy a mechanizmusba beavatkozva gyorsabba és/vagy szelektivebbé tudjuk tenni a
szintetikus reakciot.

Napenergia hasznositasanak a lehetéségei (V, T, KBSc, KMSc)

Vannak olyan fotokémiailag aktiv rendszerek (pl. egyes fémionok, illetve ezek komplexei),
melyek képesek a fény energidjat kémiai energidva konvertalni pl. azaltal, hogy megvilagitas
(akar napfény) hatasara katalizaljak a viz bontasat hidrogénre és oxigénre. Ezek a reakciok
viszonylag bonyolult kinetika szerint jatszodnak le, és ezen kinetikai megértése kozelebb visz a

napenergia hatékonyabb felhasznéalasdhoz.

Pota Gyorgy egyetemi docens:
Reakciokinetikai problémak elméleti vizsgalata (V, T, VM, KBSc, KMSc)

A kémiai reakcidk idébeli lefolyasat kozonséges differencialegyenletekbdl allo rendszerek irjak
le. E rendszerek megoldasaval, egyszeriisitésével, a megoldasok jellegének felkutatasaval
egyrészt segitjik a kisérletekben észlelt viselkedésmod értelmezését, masrészt igyeksziink
megjosolni Uj kinetikai viselkedésformakat, amelyek még nem kotheték konkrét kisérleti
rendszerekhez. A vizsgalatok els6sorban a multistabilitas, oszcillacid, kémiai erdsités teriiletét
célozzdk meg. A témahoz elméleti-matematikai hajlam, informatikai érdeklddés, tovabba a
differencidlegyenletek témakorében eldirt ismeretek elsajatitasa sziikséges.

Szamitogépek alkalmazasa a kémiaoktatiasban (T, KBSc, KMSc)

A téma lehet példaul (a) szamitdégépes szemléltetd program, (b) vizsgaztaté program készitése
vagy (c) egy-egy tananyagrész internetes feldolgozéasa, de tovabbi lehetdségek is felvethetdk.
Els6sorban az altalanos- ¢és kozépiskolai, masodsorban az egyetemi kémiaoktatasra

Osszpontositunk. Az (a) és (b) részhez valamilyen programnyelv bizonyos szintli ismerete



Dr.

sziikséges. A (c) ponthoz a honlapkészités alapjait célszerli ismerni €s némi esztétikai érzék sem

art.

Rébai Gyula egyetemi tanar:

Oszcillacids reakceiok Kisérleti tanulmanyozasa (KBSc)

Az oszcillacios reakciok soran néhany résztvevd komponens koncentracidja sok szélsoértéket
mutat az 1d6 fiiggvényében. A témara jelentkezok megismerik az oszcillacios reakciok irodalmat.
Megismerik azt is, hogy milyen mechanisztikus és parametrikus feltételei vannak a kémiai
oszcillacio kialakulasanak. Elsajatitjak azokat a készségeket, amelyek sziikségesek egy Osszetett
dinamikai rendszer kisérleti tanulmanyozasahoz. Megismerik a félig nyitott reaktorok és az
aramlasos reaktorok miikodtetésének technikajat. Uj oszcillacios reakciok feltardsa is célként
fogalmazodik meg a témadra jelentkezdkkel szemben.

Oszcillacids reakciok szamitégépes modellezése (KBSc)

Az oszcillacios reakciok soran néhany résztvevd komponens koncentracidja sok szélsoértéket
mutat az 1d6 fiiggvényében. A témara jelentkezok megismerik az oszcillacios reakciok irodalmat.
Megismerik azt is, hogy milyen mechanisztikus és parametrikus feltételei vannak a kémiai
oszcillacio kialakulasanak. Elsajatitjak azokat a készségeket, amelyek sziikségesek egy Osszetett
dinamikai rendszer modellezéséhez, a periodikus koncentracid-idé gorbék kiszamitdsdhoz. A
modell megalkotdsa soran felvett differencidlegyenlet-rendszereket numerikus modszerrel

megoldjak. A félig nyitott és az dramlésos reaktorok miikodésének szimulalasat is elvégzik.



