Diplomamunka/szakdolgozati és projektmunka témakorok a 2014/2015.
tanév L. félévére

Fizikai Kémiai Tanszék

Dr. Bénvei Attila

Atmenetifém komplexek szerkezetének vizsgalata egykristily rontgendiffrakcioval
(Vegyész MSc)

A feladat az egykristaly rontgen diffrakcios szerkezet meghatarozashoz hasznalt alapvetd
programok megismerése, néhany szerkezet megoldasa és finomitasa. - a témara jelentkezot
varunk

Folytonos szimmetria mérték hidrogén hidas szerkezetek dsszehasonlitasaban (vegyész
MSc, vegyészmérnok BSc, kémia BSc)
A hidrogénkdtéses szerkezetek Osszehasonlitdsdban egy lehetdség a folytonos szimmetria
mérték alkalmazasa. Krisztallografia adatbazis lekérdezését és az adatok feldolgozasat jelenti
a munka. - a témara jelentkez6t varunk

Szerkezet meghatarozasa pordiffrakcios adatokbol (vegyész MSc, vegyészmérnok BSc,
kémia BSc)

Az ab initio szerkezet meghatarozas, amikor kozvetleniil a pordiffrakciés adatokbol
hatdrozzuk meg mikrokristalyos anyagok szerkezetét a diffrakcidos kutatasok élvonalédba
tartoznak. A feladat az alapvetd software eszkdzok elsajatitasa és hasznalata ebben a témdaban.
- a témara jelentkezo6t varunk

Krisztallografiai adatbazisok hasznalata, molekulacsaladok osszehasonlitasa (kémia
BSc, Vegyész MSc)

Egy megadott molekulacsalad krisztallografiai adatbazisban valo keresése és a szerkezetek
Osszehasonlitdsa. - a témara jelentkez6t varunk

Dr. Géaspér Vilmos és Dr. Osz Katalin:

Klorfenolok reduktiv dehalogénezése 10-metilakridin-szarmazékok altal Kkivaltott
fotokatalizissel

Klorfenolok reduktiv dehalogénezése natrium-formiattal

Gyorvariné Dr. Horvath Henrietta

Ru-komplexek eléallitasa és alkalmazasa kornyezeti szennyezok felszamolasara

Dr. Kathd Agnes és Gombos Réka

A Rh-indigokarmin komplex katalitikus tulajdonsagainak vizsgalata hidrogénezési
reakciokban

Dr. Katho Agnes és Dr. Udvardy Antal

Pt-fémet tartamazo, vizoldhato komplexek katalitikus tulajdonsagainak vizsgalata
kétfazisa rendszerekben



Dr. Osz Katalin:

Klorfenolok reduktiv fotokémiai klormentesitésének kinetikai vizsgalata
Halogénezett 1,4-benzokinonoknak és szarmazékaiknak a fotokémiai klormentesitése

Dr. Osz Katalin és Jozsa Eva:

Fényérzékeny 1,4-benzokinonok reduktiv halogénmentesitése
1,4-Benzokinonok fotoreakcidojanak vizsgalata szaloptikas fotoreaktorban

Dr. Pota Gyorgy:

Reakciokinetikai problémak elméleti vizsgalata (vegyész MSc, vegyészmérnok BSc,
kémia BSc)

A kémiai reakciok idobeli lefolyasat kozonséges differencidlegyenletekbdl allé rendszerek
irjdk le. E rendszerek megoldasaval, egyszerlisitésével, a megolddsok jellegének
felkutatasaval egyrészt segitjiik a kisérletekben észlelt viselkedésmod értelmezését, masrészt
igyeksziink megjosolni 0j kinetikai viselkedésformakat, amelyek még nem kothetdk konkrét
kisérleti rendszerekhez. A vizsgalatok elsGsorban a multistabilitas, oszcillacid, kémiai erdsités
tertiletét célozzdk meg. A témahoz elméleti-matematikai hajlam, informatikai érdeklddés,
tovabba a differencidlegyenletek témakorében eldirt ismeretek elsajatitasa sziikséges. - a
témara jelentkez6t varunk

Dr. Purgel Mihaly:

erer

Ruténium(Il)-komplexek izomériajanak vizsgalata kvantumkémiai szamitasokkal
(kémia BSc)

Vizoldhat6 ruténium(Il)-komplexek izomereinek tanulményozasa kiilonb6z6 kvantumkémiai
modszerekkel. A hidrogénnyomas, illetve a kozeg kémhatasa jelentés mértékben befolyasolja
a cisz-transz izomériat. Ezen izomerek relativ energidinak Osszevetése, valamint azok
kialakulasanak tanulmanyozésa a cél. - a témara jelentkez6t varunk

Fém-komplexek intramolekularis atrendezédésének kvantumkémiai vizsgalata

Ruténium(Il)-komplexek katalitikus aktivitasanak vizsgalata kvantumkémiai
szamitasokkal (vegyész MSc)

Kiilonb6zd szubsztratumok hidrogénezési és hidrodehalogénezési folyamatainak vizsgélata
kvantumkémiai modszerekkel. A cél a kisérleti uton meg nem hatarozhatd intermedierek és
atmeneti allapotok azonositdsa, a mechanizmus felderitése. - a témara jelentkez6t varunk

Kvantumkémiai szamitasok a Pd(QS), aktiv formajanak kialakulasara és szerepére
katalitikus folyamatokban



