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A kutatasi téma cime

A vizmolekula klasszikus modelljének fejlesztése és alkalmazasa szamitégépes
szimulaciokban

Grafitkemencés atomforrasban elparologtatott anyagok spektrumanak tanulmanyozasa
Szilardmintas grafitkemencés atomabszorpciés modszerek kifejlesztése holografikus
kristalyok kdzvetlen elemzésére

Parolgasi- és atomizaciés mechanizmusok vizsgalata spektrokémiai sugarforrasokban
Al-ot, Cu-et, Ag-6t, Sn-t, Sb-t tartalmazd binerés terner 6tvézetek elegyedési

termodinamikai adatainak meghatarozasa Knudsen-effuzios témegspekitrometrias
mdbdszerrel

Szerkezeti és kémiai vizsgalatok N-klor-arénszulfonamidatok kérében
Halogén- és nitrogéntartalmu szintetikus polimerek kérnyezetre artalmas

hébomlastermékei. Mianyag-hulladékok veszélyes pirolizistermékeinek kémiai
atalakitasa

Mycobacterium tuberculosis fert6zés korai kimutatasara és a kezelés hatékonysagnak
kdvetésére alkalmas diagnosztikai reagensek fejlesztése

A Mycobacterium tuberculozis fert6zés hatékony célzott terapijara alkalmas
antituberkulotikum konjugatumok tervezése, szintézise es bioldgiai aktivitdsanak
vizsgalata

C2-szimmetriaval rendelkez6 hatékony kirdlis ligandumok és katalizatorok: szintézis,
szerkezet, reaktivitas

Ujtipusu kiralis kondenzalt poliheterociklusok eléallitasa

Heterociklusos ferrocének és athidalt szarmazékaik szintézise, szerkezetvizsgalata és
molekuladinamikaja

Biomolekulak elméleti szerkezetvizsgalata
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Gilanyi Tibor

Hajés Gyoérgy

Ab initio termokémia

Molekulaszinképek nagypontossagu kvantummechanikai szamitasa

Kolloid gyégyszerhordozék stabilitasa

Nemlinearis kémiai jelenségek tanulméanyozasa

Peptidek és fehérjék UV-fénnyel térténd kdlcsdnhatasanak vizsgalata, aromas
aminosavak szerepe. Peptidmodellek szintézise, szerkezetvizsgalat

Atmeneti fémek biomolekulakkal alkotott komplexeiknek eldallitasa, azonositasa és
vizsgéalata spektroszkopiai mddszerekkel

Ve

fotokémiai viselkedésére
A mikrohullammal kivaltott peptidszintézis metodikai problémai
Glikokonjugatumok elallitasa mikrohullammal kivaltott szintézisek segitségével

Bioinformatikai eszkdzok fejlesztése és alkalmazasa biokémiai problémak megoldasara
Konformacids analizis eljaras fejlesztése

3D-QSAR médszer fejlesztése, validalasa

Inverz-QSAR eljaras alkalmazasa peptidek és egyéb flexibilis molekulak bioldgiailag aktiv

ey

Szerves kémiai reakcidk vizsgélata kvantumkémiai médszerekkel

Szuré (screening) mddszer kidolgozasa HPLC, CE, GC és NMR mddszer
felhasznaldsaval

EDTA és esetleges metabolitjainak meghatarozasa

Folyadékkristalyok szintézise és tulajdonsagaik vizsgalata

Molekulakonformaciok és rezgési spektrumok kvantumkémiai szamitasa
Fehérjeszerkezetek vizsgéalata bioinformatikai modszerekkel

Fehérjék feltekeredésének NMR-spektroszképiai vizsgéalata

"Polimerek és polielektrolitok kélcsénhatasa tenzidekkel oldatban és hatérfellleteken
Uj ciklizaciés reakciok N-heteroaromas szarmazékok kérében
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Makromolekularis komplexek szerkezetfelderitése

Fehérjekrisztallografia

"Membranpermedbilis peptidek és oligonukleotid komplexeik spektroszkdpiai és bioldgiai
vizsgalata

Foszforsav-alapu kiralis koronaéterek és komplexeik vizsgalata

Vaskomplexek szerkezetének és reakcidinak Méssbauer-spekiroszkdpiai vizsgalata
megfagyasztott oldatokban

Elektroanalitika, elvalasztastechnika, hatarfellletek

Fenntarthat6 fejl6dés kihivasai: tarsadalom, energia, széntartalma termékek és a
kérnyezet szennyezés megel6zése

Megujulé alapanyagok fenntarthaté atalakitasa

Kétfazisu katalizatorok alkalmazasa szerves szintézisekben

Z6ld kémiai reakcidk alkalmazasa

Fémorganikus reakciok mechanizmusanak vizsgalata in situ spektroszkdpiai
mdbdszerekkel

A poliovirus sejtbejutasi mechanizmusanak felhasznalasa tumorellenes szerek
célbajuttatasaban

Biokonjugatumok és komponenseik szintézise és jellemzése
Tuberkulin-specifikus szintetikus antigének eléallitasa és jellemzése
Tlzel6anyag-cellak vizsgalata

Elektroszorpcids vizsgalatok kvarckristaly-mikromérleg technikaval

Redoxi és vezet6polimerek elektrokémiai és elektroanalitikai alkalmazasa
Mikrokristalyok elektrokémiaja

Polimerfilm-elektrédok elballitdsa és jellemzése

Uj tipust polimerizéciés folyamatok és polimer rendszerek

Diaminok szintézise és reakcioi

Nitrogéntartalmu heterociklusok el8allitasa és reakcioi

Kubanvazas vegyiletek szintézise és reakcioi



Jalsovszky Istvan Kalitkavazas vegyuletek atrendezddési reakcioi
Jedlovszky Pal Amfipatikus molekulak viselkedésének vizsgalata szamitdgépes szimulaciéval

Koromszemcsek egészségre és kdrnyezetre gyakorolt hatasanak vizsgalata molekularis
Jedlovszky Pal szinten

Jedlovszky Pal Bioldgiai membranok tulajdonsagainak szamitogépes szimulacids vizsgalata

Kalman Erika Funkcionalis nanobevonatok

Kamaras Katalin Fluoreszcens molekulakkal toltétt szén nanocsdvek optikai spektroszkdpiai vizsgalata
Szén nanocsdvek belsejében lejatsz6dd kémiai reakciok tanulmanyozéasa spektroszképiai

Kamaras Katalin mébdszerekkel

Kardos Julianna Uj céliehériék

Kardos Julianna Neuroprotektiv molekulak tervezése és hatasmechanizmusanak vizsgalata

Kardos Julianna Serkentd és gatlé aminosavak transzportja

Kele Péter Fluoreszcens jelzévegylletek alkalmazasa energiatranszfer (FRET) rendszerekben

Kele Péter Fluoreszcens szenzorok, mint logikai kapcsoldk

Kele Péter Kiralis felismerés fluoreszcens szenzorokkal

Kele Péter Fotoindukalt elektrontranszfer (PET) szenzorok vizsgalata

Kerner Zsolt Hasadvanytermékek adszorpcidja primer kéri szerkezeti anyagokon

Keszei Erné Ultragyors energia- és elekironatadas kinetikajanak vizsgalata

Keszei Erné Nem periodikus figgvények numerikus dekonvolucidja

Keszei Erné DNS molekulak és alkotérészeik femtokémiai vizsgalata

Kiss Eva Rendezett, molekularis nanorétegek kémiai felépitése, szerkezete, morfologiaja

Kiss Eva Biokompatibilis, nanoszerkezetl gy6gyszerhordozék fejlesztése

Kiss Eva Fehérjék hatarfellleti viselkedése egy- és kétfolyadékos rendszerben

Kiss Eva Szilard-folyadék kélcsdnhatas szerepe polimerfeliletek biokompatibilitasaban
A globalis klimavaltozas hatasa a troposzférikus 6zonra, kdzvetlen és kdzvetett hatasa a

Lagzi Istvan Laszl6 vegetaciéra

Lagzi Istvan Laszlo Csapadékmintazatok képzédése reakcid-diffuzid rendszerekben
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Orban Miklos

Ovéri Mihaly

Oxoanionok redukcidjanak vizsgalata elekirédokon kombinalt elektrokémiai médszerekkel

Elektrokémiai folyamatok hatasara bekévetkezd mechanikai valtozasok vizsgélata
elektromosan polarizalhat6 szilard/folyadék hatarfelliletekben

Biologiailag aktiv névényi hatbanyagok komplex vizsgélata
Fehérje alapu mdédszerek a Rheumatoid Arthritis kimutatasara
Opioid peptidek szerkezet-hatas kozti sszefliggéseinek vizsgalata
Molekulak magneses jellemzginek elméleti szamitasa
Polielektrolitok és tenzidek kdlcsdénhatasa oldatfazisban

Az elektrolitkatédos, atmoszférikus kodfénykisllés (ELCAD) altal emittalt, atomi
fémvonalak intenzitasait meghatarozé folyamatainak vizsgalata

Tuftsin-alapu hordozémolekulak szintézise és alkalmazasa biokonjugatumok eléallitasara
Fehérjekrisztallogréafia

Molekularis elektrosztatika

Enzimreakciok kvantumkémiai modellezése

Gyogyszerjeldlt vegylletek biohasznosulasat megszabé paraméterek meghatarozasa és

optimalizdlasa magneses magrezonancias médszerek (NMR, MRI) integralt
alkalmazasaval

Természetes vegyiletek totalszintézise

Dominé reakcidk és tandem katalizis

Hordozéra valasztott katalizatorok alkalmazasa szerves szintézisekben
Atmenetifém-katalizalt reakciok vizsgalata

Oszcillalé kémiai reakciok tervezése, el6allitasa, mechanizmusa és alkalmazasi
lehet6ségei

Kérnyezeti s bioldgiai mintak elemanalitikai vizsgalata totalrefelxios réntgenfluoreszcens
spektrometriaval és induktiv csatolasu plazma témegspektrometriaval
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Kérnyezeti szempontbdl fontos elekirokémiai reakciok vizsgalata

Homogén katalitikus reakciék mechanizmuséanak feltarasa

Aszimmetrikus szerves reakciok mechanizmusanak elméleti tanulméanyozasa
Polipeptidek és fehérjék feltekeredésének kvantumkémiai vizsgalata
Fehérjék térszerkezetének és dinamikajanak NMR-spektroszkopiai vizsgalata
Aminosavak és aminok HPLC elemzése, eltérd szarmazékkészitések utan:

reakcidmechanizmus tanulmanyok, egyideji foto-diodasoros és fluoreszcencias
detektalassal.

A szililezés szerepe az eltéré funkcids csoportl, nagyszamu szerves vegyluletet
tartalmaz6 matrixok elemzésében, GC-MS modszerrel

Fémes nanoszerkezetek elektrokémiai levalasztasa és vizsgalata

Elektrolitoldatok szerkezetvizsgéalata diffrakcids kisérletek alapjan, szamitégépes
(els6sorban Reverse Monte Carlo) modellezéssel

Szerves fluorvegylletek szintézise
Nanokompozit vékonyrétegek kialakuldsa szerkezete és fizikai tulajdonsagai
Uj gy(r(izarasok hetaril csoporttal szubsztitualt telitetlen aldehidekkel

lonvezetd Gvegek elballitasa és szerkezetvizsgalata multinuklearis szilard fazisi NMR

modszerekkel

Molekularis cserefolyamatok tanulmanyozasa dinamikus NMR spektroszkopiaval és NMR

spektrumokat kiértékel6 program fejlesztése

Uj, bazisrészen médositott kiralis és akiralis peptid nukleinsav (PNS) analégok szintézise

€s DNS-sel képzett duplexeik vizsgalata

Uj L- és karbociklusos nukleozidok, mint potencialis antiviralis szerek szintézise
Az ultrafinom légkdri aeroszol Budapesten

A 1égkori aeroszol kdrnyezeti hatésai varosi és kontinentélis hattérkdrnyezetekben
A 1égkoéri aeroszol Glepedése

Tdémegspektrometria, proteomikai kutatasok, molekularis kélcsénhatasok vizsgalata
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Heterogydrlvel és/vagy szénhidratokkal szubsztitualt ferrocénszarmazékok szintézise,
spektroszkopiai (els6sorban NMR, IR és témeg) és sztereokémiai vizsgalata

Az NMR spektroszképia alkalmazasa bonyolult telitett tébbgydrlis heterociklusok
térszerkezetének meghatarozasaban, konformacioéanalizisében

Heterociklussal helyetesitett 2, 3-bezodiazepinek és rokon vegylletek szintézise,
valamint egyes kiindul6 vegyuletek Uj tipusu eléallitasanak tanulmanyozasa
Nanorendszerek szerkezetének és tulajdonsagainak elméleti vizsgalata
Linearisan skalaz6dé kvantumkémiai médszerek fejlesztése

Az elektronkorrelaciét figyelembe vevd eljarasok fejlesztése

Nanorendszerek elektronszerkezetének modellezése

Szabadtérfogatok és masodlagos két6erdk polimerekben: pozitronannihilacios
vizsgalatok és molekulamodellezés

A szabadtérfogatok szerepe gyogyszerek szabalyozott hatdéanyagkibocsatasaban:
pozitronannihilaciés vizsgalatok

Boroszilikat Gvegek szerkezetvizsgalata neutrondiffrakcidval

Az elektronkorrelacié leirasa multireferencias perturbaciéoszamitassal

Uj fluororganikus vegydiletek tervezése és szintézise

Tumor- és parazitaellenes atéanyagok, valamint polipeptid és peptid hordoz6t tartalmazé

konjugatumaik biologiai hatasanak vizsgalata
Mintazatképz8&dés reakcié-diffuzid rendszerekben
Kemi- és biolumineszcencias folyamatok elméleti leirdsa

Kvantumkémiai szamitasok grides és paralel kdrnyezetben: eljardsok és programok
fejlesztése

Fotokémiai folyamatok elméleti modellezése

Sziliciumorganikus vegylletek alkalmazasa szintézisekben és szarmazéekképzési

reakciokban
On-, illetve vas-komplexek el6allitasa és koordinacios kémiai vizsgalata
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Szerves fémvegylletek eldallitasa es elektronszerkezetének vizsgélata fotoionizacios
mobdszerekkel

Kémiailag médositott elektrdédok fejlesztése, alkalmazésa
lonszelektiv nanoszenzorok fejlesztése sejtfolyamatok tanulmanyozasara

Fémfellleten kialakuld rétegek hatasa az elektrokémiai/korrozids folyamatok kinetikéjara
Fizikai femorganikus kémia
Gyokok és/vagy biomolekuldk vizsgalata matrixizolaciés technikakkal

A molekularis felismerés mechanizmusanak felderitése oldat- és szilardfazisi magneses
magrezonancia (NMR) spektroszkopiaval

Fémkomplexek egyensulyi folyamatainak vizsgélata magneses magrezonancia (NMR)
spektroszkopiaval

s sz

PET-palackokban, forgalmazott italokban és akkumulacidéja az emberi szervezetben

Heterociklusos vegylletek szintézise, elsésorban légzésfarmakoldgiai ill. belgydgyaszati
gyégyszerfejlesztési céllal

Komplex analitikai médszerek fejlesztése GC, GC-MS, HPLC, HPLC-MS technikak
alkalmazésaval

Szilardtestek részecskesugaras felliletmodositasa és fellletanalitikaja
Folyadékok szamitdgépes modellezése

Kristalyndvekedés szamitdgépes szimulacidja

Osszetett reakcidrendszerek kinetikajanak vizsgalata és modellezése

Uj polarizalhaté viz-elektron pszeudopotencial kidolgozasa és alkalmazasa
kvantumdinamikai szimulaciékban

Kevert kvantumos-klasszikus molekuladinamikai modszerek fejlesztése
Elektrontranszfer modellek: az egyszerl(it6l az dsszetettig



Uray Katalin

Varga Imre
Varga Imre

Vass Elemér
Vékey Karoly
Vértes Attila
Vértes Attila
Vidoczy Tamas
Vincze Borbala

Zaray Gyula
Zaray Gyula

Zsély Istvan Gyula
Zsélyné Ujvari Méria

Zsigrainé Vasanits Aniké

Mucin, immunoglobulin, hGsokk- és egyéb fehérjek antigénszerkezetének felderitése,
peptidszintézis szilard hordozén. Peptidek immunkémiai vizsgalata.

Tébbértékl ionok es amfipatikus molekuldk kompetitiv kdlcsdnhatasa ellentétesen t6ltott
polielektrolitokkal

Intelligens nanokapszulak el6allitdsa és vizsgéalata

Kiralis szerves- és biomolekulak, valamint komplexeik rezgési és kiroptikai
spektroszkopiai szerkezetvizsgalata

Glikoprotein biomarkerek keresése tdmegspektrometrias médszerrel

A Md&ssbauer-spektroszkopia néhany biokémiai és bioldgiai alkalmazésa

Kuldnleges magneses tulajdonsagokkal rendelkezd atmeneti fém-vegyuletek vizsgalata
Mossbauer-spektroszkdpiaval

Fotokémia, fotobioldgia, 1ézeres villanéfény-fotolizis, a fotodinamias terapiaban
hasznalhaté fotoszenzibilizatorok mindsitése, globalis paraméterbecslési eljarasok
Szelektiv, antitumor hatasu peptidhormon dimerek, konjugatumok szintézise, kémiai
jellemzése és molekularis bioldgiai vizsgalata

Elemspecieszek meghatarozasara alkalmas HPLC / ICP-AES és HPLC / ICP-MS
mdbdszerek kidolgozasa bioldgiai anyagrendszerekben végbemend transzportfolyamatok
vizsgalatara

Természetes biofilmek kutatdsa és biomonitoralasi célu felhasznalasa
Reakciomechanizmusok vizsgalata és fejlesztése bizonytalansaganalizis segitségével
Perklorationok redukciéjanak vizsgalata igéretes elektrokatalitikus tulajdonsagokkal
rendelkezé fémeken

Gazkromatografias — tandem témegspektrometrias modszerfejlesztés
gyégyszermaradvanyok meghatarozasara kérnyezeti vizmintakban
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