Eotrvos LorAND TUDOMANYEGYETEM - TERMESZETTUDOMANYI KAR
Ketmia Dokrori IskoLa Kepzest TERVE

I. Kémia Doktori Iskola
Tudomanyag megnevezése: Természettudomanyok
Képzési forma: doktori (Ph.D.) képzés
Képzési cél: a tudoméanyos fokozat megszerzésére vald felkészités, felsdoktatasi gyakorlat
megszerzése
Képzési ido: 6 félév
Tagozat: nappali
Finanszirozas: allamilag tdmogatott ill. koltségtéritéses képzés
A képzésbe torténé belépés kovetelménye: mesterfokozat és sikeres felvételi vizsga
Nyelvi kovetelmények: egy allamilag elismert ,,C” tipusu kozépfoki nyelvvizsga
A képzés zarul: abszolutérium
Az abszolutériumhoz sziikséges kreditek szama: 180
Kreditszerzés modjai/moduljai: tanulmanyi kredit (24), kutatasi kredit (156)
A doktori iskolai képzés felelose: Dr. Inzelt Gyorgy, egyetemi tanar, a doktori iskola vezet6je

II. A képzésért felelés kar megnevezése: Természettudoményi Kar

III.Doktori oktatasi programok:

Programfelel6sok:

Szintetikus kémia, anyagtudoméany, biomolekularis kémia: Dr. Perczel Andrés
Elméleti és fizikai kémia, anyagszerkezetkutatas: Dr. Surjan Péter
Analitikai, kolloid-és kornyezetkémia, elektrokémia: Dr. Zaray Gyula

Képzési/Tanulmanyi modul (megszerezendé kredit: 24):

KEM/1 Komputaciés statisztikus mechanika

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet

KEM/AS Lektaris Jeémi

KEMY/6 Vazatrendez6dések a heterociklusos kémidban

3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhet
KEM/7 Kvantumkémia és szerkezetkutatas, haladoknak

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/8 Molekulamozgéasok kvantummechanikaja II.

3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhet
KEM/9 Kolloidalis gy6gyszerhordozok stabilitdsa

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/10 Makromolekulék hatérfeliileti viselkedése

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/11 Elektromigraciés médszerek

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/12 Kvantumkémiai molekulamodellezés

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/13 Folyadékkristalyok

3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhet
KEM/14 Szamitégépes kémia

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
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KEM/15 Elektromos kolcsonhatés kolloid rendszerekben

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/16 Tenzidek onszervezédése oldatban

] 3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd

KEM/18 Heteroaromas vegyiiletek kémiaja

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/19 Szénhidratok kémiaja haladéknak / Biomolekularis kémia

3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhetd
KEM/20 Sztereokémia és kiroptikai spektroszkopia

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/21 Z61d kémia

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/22 Ciklodextrinek kémiaja

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/23 Biokonjugatumok

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/24 Vilogatott fejezetek a peptid- és fehérjekémiabol

3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhetd
KEM/25 Az elektrokémia torténete

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEMY/26 Elméleti elektrokémia

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/27 Makromolekularis kémiai technolégia alapjai

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/28 Principles of molecular engineering of macromolecules

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEMY/29 Szerves kémia haladéknak

3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhetd
KEM/30 Enantiomerek elvalasztdsa kromatogréfias technikakkal

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/31 Rontgendiffrakcio, tj irdnyzatok

3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhetd
KEMY/32 A neurokémia alapjai

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEMY/33 Alkalmazott statisztikai médszerek

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEMY/34 Modern reakcidkinetika

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/35 Bioanyagok feliiletkémiaja

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEMY/36 Szilard / folyadék hatarfeliileti jelenségek, nanorétegek

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet
KEMY/37 Fémek elektrokémiaja és korrézi6ja haladéknak

] 3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6

2 i’t,] St Ltel ,g,’ . ,]j] «
KEM/39 Fémorganikus vegyiiletek a szerves szintézisben

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/40 Modern szintézismodszerek

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/41 Elektrokémiai kisérleti médszerek elméleti hattere

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/42 Bevezetés az elemi reakcidk kinetikdjanak elméletébe
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3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/43 Vilogatott fejezetek a kvantumkémiabol

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/44 Bioorganikus kémia halad6knak

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEMY/45 Bioszerves kémia haladoknak

3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhet
KEM/46 Molekulak alakja, hasonlésaga és komplementaritsa

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/47 Ciklo-és nagytagszamii peptidek szintézise

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/48 Térhalos szerkezetek kolloidkémidja

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/49 Molekulamodellezés

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/50 Oszcillaci6 és egyéb dinamikai jelenségek a kémiaban

3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhet
KEM/51 Fehérjék és peptidek térszerkezetvizsgalata NMR spektroszképiai médszerekkel

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEMY/52 Pulzusszekvencidk az NMR szerkezetvizsgalatban

3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhetd
KEM/53 GC-MS és HPLC az analitikdban

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEMY/54 Kvantumkémiai médszerek

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEMY/55 Kvantumkémiai néhany modern eljarasa

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/56 Rendezetlenség kondenzalt fazisokban

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEMY/57 Szerves fluorvegyiiletek kémidja

3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhetd
KEM/58 Feliiletvizsgal6 médszerek IV.

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEMY/59 Oldott és szilard anyagok NMR spektroszkopiajanak elmélete és méréstechnikéja

V.

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/60 Fizikai szerves kémia

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/61 Nagyérzékenységii nukleris médszerek a kornyezeti analitikaban

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/62 Valogatott fejezetek a klasszikus fizikai kémiabdl

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/63 Fémkomplexek oldatreakci6i és homogén katalizis

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet
KEM/64 Homogén katalizis

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/65 Biopolimerek elméleti vizsgalata

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/66 Alkalmazott NMR-spektroszképia

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/67 Az NMR spektroszképia elméleti alapjai

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/68 Matematikai médszerek a kvantumkémidban I.

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/69 Matematikai médszerek a kvantumkémiaban II.
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3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/70 Peptidmimetikumok

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/71 Elektrédfolyamatok kinetikéja

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/72 A kvantumkémia modern mddszerei

3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhet
KEM/73 A molekuladinamika spektroszképiai alkalmazasai

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/74 A fotoionizacié spektroszképiai alkalmazasa

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/75 Fémorganikus kémia II.

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEMY/76 Sokvaltozos statisztikai médszerek

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/77 Fémek korrézidjanak vizsgélata

3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhet
KEM/78 Aszimmetrikus szintézisek

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/79 A gazkromatogréfia alkalmazésai

3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhetd
KEM/80 Elvalasztastechnika a szerves kémiaban

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/81 Energiatermelés altal okozott kérnyezeti és egészségi karok

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/82 Langok kémiéja és fizikaja

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/83 Reakciémechanizmusok vizsgalata

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/84 Alkalmazott szamitégépes szimulaciok

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/85 Elemi reakciédinamika

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet
KEM/86 Tomegspektrometria II.

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/87 Nuklearis szerkezetvizsgalé médszerek

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/88 A plazmaspektroszkopia analitikai alkalmazasa

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/89 Kornyezeti analitika

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/90 Diisitdsos médszerek az atomspektroszképidban

3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhet6
KEM/91 Siirliségfunkcional médszerek az elektronszerkezet leirdséra

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/92 Vakuumtechnika

3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhetd
KEM/93 Elemi és alkalmazott kvantumkémia

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/94 Proteome Analysis and Protein Structure

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/95 Alkalmazott elektrokémia elGadas

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEMY/96 Fotofizika és fotokémiai kinetika

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
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KEMY/97 Sokvaltozos statsztikai médszerek II. Paraméterbecslés

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/98 Ciklodextrinek, mint a szénhidratalapti nanotechnolégia sokoldalti képvisel6i

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/99 Szamitégépes gyogyszertervezés

3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhet6
KEM/100 Lecture Series in English

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/101 Biomolekuldk tdmegspektrometrids vizsgélata

3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhetd
KEM/102 NMR spektroszképia elmélete és méréstechnikaja

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/103 Szilard anyagok NMR spektroszképiaja

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/104 A fehérjekrisztallografia modszerei

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/105 Sziliciumorganikus kémia

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/106 Elméleti Szerves Kémia II.

3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhetd
KEM/107 Szerves és biomolekularis kémia tjabb eredményei

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
KEM/108 A bioldgiai fehérjeszintézis kémidja

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/109 Szerves makromolekuldk h6bomlasa

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
KEM/110 Sztochasztikus folyamatok a fizikai kémiaban

3 kredit, elmélet, nem kotelezo, nem ismételhetd
KEM/AH-KV Athallgatas, kreditatvitel

Kutatasi modul (megszerezheté kredit: 156):

KEM/KUT Iréanyitott kutatémunka (megszerezhetd kredit 24/I-I1.tanév, 27/5-6. szemeszter)
1 kredit/30 hallgat6i tanulmanyi munkadra, doktori kutatéas, nem kotelez6, nem
ismételhetd

KEM/BESZ Beszamol6 (megszerezhet6 kredit: 6)

6 kredit, nem kotelezd, nem ismételhetd

Kurzusleirasok:
Képzési/Tanulmanyi modul (megszerzendé kredit: 24):

KEM/1 Komputaciés statisztikus mechanika
Baranyai Andrds — BAAKABT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhet6
Termodinamikai folyamatok elméle alapjai. Statisztikus termodinamika alapjai.
Szamitasi modszerek alkalmazdsa a statisztikus termodinamikaban.
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KEM/6 Vazatrendezédések a heterociklusos kémiaban

Csdmpai Antal — CSAKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhetd

Atrendezddési reakciok tipusai. Kationos atrendez6dések. Gyokos atrendezdédések.
Anionos csoportvandorlasok. Periciklusos atalakulasok.

KEM/7 Kvantumkémia és szerkezetkutatas
Csdszdr Attila — CSAKABT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Az elektronszerkezet-szamitas magasabb szinti moddszerei. Az elektronszerkezet-
szamitds magikus kockdja. Elektronkorrelaci6. Relativisztikus hatdsok a
szerkezetkutatasban. Potencidlis energia (PES) és tulajdonsag (DMS) hiperfeliiletek.
Hiperfeliiletek kvantumkémiai meghatarozasa, pontossaga és felhasznaldsa. A Born-
Oppenheimer kozelités és annak sériilése. Nem-merev forgasokon alapuld
spektroszkopidk. Anharmonikus oszcillatorok a spektroszképiaban. Egyenstlyi és
hémérséklet-fiiggé rezgésileg atlagolt szerkezetek. Anyag és sugarzas
kolcsonhatasanak félklasszikus és kvantummechanikai targyalasa. Diffrakcids
technikak. Kotelez6 irodalom: (1) Attila Szabo, Neil S. Ostlund, Modern Quantum
Chemistry: Introduction to Advanced Electronic Structure Theory, Dover, 1996; (2)
Ira N. Levine, Molecular Spectroscopy, Wiley: New York, 1975; valamint
szakcikkek specialis témakorokbél. Ajanlott irodadalom: (1) Walter S. Struve,
Fundamentals of Molecular Spectroscopy, Wiley: New York, 1989; (2) Gerhard
Herzberg, Molekulaszinképek és molekulaszerkezet II., Akadémiai Kiad6: Budapest,
1959.

KEM/8 Molekulamozgéasok kvantummechanikaja

Csdszdr Attila — CSAKABT.ELTE

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd

Impulzusmomentum algebra. Szimmetria: tdl a pontcsoportokon.
Impulzusmomentumok csatolasa. Merev rotator energiaszintjei és hullamfiiggvényei.
Eltérések a merev rotator modellt6l. Ab initio forgasi spektroszképia. Az SQM
modszer és a kvadratikus er6terek. Anharmonikus oszcillatorok, anharmonikus
er6terek kvantumkémiai meghatarozasa. Ven Vleck perturbacioszamitas. Teljes
rezgési-forgasi szinképek variaciés alapti szamitasa. Modell Hamilton operatorok.
MARVEL: modell Hamilton operator nélkiili spektroszképia. Lokalis rezgési
modusok elmélete és gyakorlata. Normal koordinatdkon alapul6 rezgési-forgasi
spektroszkopia. Kotelez6 irodalom: (1) Phil R. Bunker, Per Jensen, Molecular
Symmetry and Spectroscopy, 2nd ed., NRC: Ottawa, 1998; (2) Harry W. Kroto,

6. oldal



http://www.doktori.hu/index.php?menuid=192&sz_ID=4004
http://www.doktori.hu/index.php?menuid=192&sz_ID=4004
http://www.doktori.hu/index.php?menuid=192&sz_ID=4892
http://www.doktori.hu/index.php?menuid=192&sz_ID=5397
http://www.doktori.hu/index.php?menuid=192&sz_ID=5397

Eotrvos LorAND TUDOMANYEGYETEM - TERMESZETTUDOMANYI KAR
Ketmia Dokrori IskoLa Kepzest TERVE

Molecular Rotation Spectra, Wiley: London, 1975; (3) E. Bright Wilson, Jr., J. C.
Decius, Paul C. Cross, Molecular Vibrations: The Theory of Infrared and Raman
Vibrational Spectra, Dover: New York, 1982; valamint szakcikkek specialis
témakorokbdl. Ajanlott irodadalom: (1) Gerhard Herzberg, Molekulaszinképek és
molekulaszerkezet I1., Akadémiai Kiadé: Budapest, 1959.

KEM/9 Kolloidalis gyégyszerhordozok stabilitdsa

Csempesz Ferenc — CSFKAAT.ELTE

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6

A hatoanyag megfelel6 timadaspontokra torténd eljuttatasaval dsszefiiggé bonyolult
fizikai, kémiai és hatarfeliileti folyamatok szabdlyozdsa kolloidokkal
megkiilonboztetett jelent6ségli a gyogyszerterapia optimalizadldasa szempontjabdl.
Szabalyozott hatéanyag széllitas és leadas elvi alapjai. Kolloid diszperz rendszerek
stabilitdsa.  Intermolekuldris és interpartikularis  kolcsonhatdsok  kolloid
rendszerekben. Farmakon hordozdk jellemzése: méret, méreteloszlas, feliileti
tulajdonsagok, hatarfeliiletek elektromos sajatsagai. Mikrofazisok, nanorészecskék
gyogyszerészeti alkalmazasokban. A hatéanyag megkot6dése (szorpcid, beépiilés)
hordozéokon. Hatérfeliileti kompetitiv folyamatok térvényszer(iségei. Polimer alapt
hordozok stabilitdsa (biodegradabilis és nem lebonthaté polimerek). Emulziok
(mikroemulzidk, gyoégyszerészeti emulziok). Stabilizdlas elvi lehetGségei és
gyakorlata. Liposzémék, nioszémék fizikai stabilitdsa, alkalmazasai. Ajanlott
irodalom: Racz I, Selmeczi B.: Gydgyszer technolédgia I-1II (egyetemi tankdnyv),
valasztott részek, Medicina, Budapest, 2001;J. Kreuter: Colloidal Drug Delivery
Systems, Marcel Dekker Inc., New York, 1994.

KEM/10 Makromolekulak hatarfeliileti viselkedése
Csempesz Ferenc — CSEFKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Természetes eredeti és szintetikus makromolekulds vegyiiletek. Makromolekuldk
kémiai szerkezete, vazszerkezete. Makromolekulds oldatok képzddésének
termodinamikai ~ alapjai. = Makromolekuldk  hatarfeliileti ~ felhalmozédasa:
termodinamikai hajtéer6, az adszorpci6 kinetikaja. Egyensulyi adszorpcio:
hatarfeliileti tobbletek, adszorpciés izotermak. A polimer adszorpcié elméletei.
Hatarfeliileti polimerrétegek szerkezete, adszorbealt makromolekuldk
konformacidja. Szegmensek térbeli eloszlasa, feliilethez kotott szegmenshanyad, az
adszorpcios réteg vastagsaga. Polimer adszorpcids rétegek szerkezetvizsgalatanak
kisérleti moddszerei. Makromolekuldk kompetitiv adszorpciéja. Elegyadszorpcids
izotermak, a preferencidlis adszorpcié jellemzése. Kiszoritasos (displacement)
adszorpci6. Makromolekulds hatarfeliileti rétegek sztérikus kolcsonhatasai.
Hidkotéses, ozmotikus és szelektiv flokkulaltatas, sztérikus stabilizalas. Ajanlott
irodalom: G.J. Fleer et al.: Polymers at Interfaces, Chapman & Hall, London,
1993.;Barany S.: Polimerek diszperz rendszerekben, Akadémiai Kiadd, Budapest,
2000.

KEM/11 Elektromigraciés médszerek
Dib6 Gdbor — DIGKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
Az elektroforézis elmélete. Kapillar-elektroforézis. Réteg-kromatografias médszerek
elmélete és gyakorlata. Kirdlis elvalasztas.

KEM/12 Kvantumkémiai molekulamodellezés
Farkas Odén — FAOKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Kvantumkémiai szamitasok elvégzésével megoldhatdé problémak, a kapott
eredmények varhat6 pontossagival. Az extrapolaciés kvantumkémiai mddszerek
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(G2, G3, ONIOM, stb.). A szamitasok elvégzésekor gyakran elofordulé nehézségek,
szamitasi feladatok megtervezése és elvégzése. A potencialis-energia feliiletek
topologiai tulajdonsagai. A geometriaoptimalas és trajektériaszamitasok eszkoztara,
elmélete. Atmeneti 4llapotok szamitdsa. Oldészer-hatds figyelembevétele. A
Gaussian 03 és a GaussView programok hasznalata. Kotelezd irodalom:
http://organ.chem.elte.hu/farkas/teach/Q_spec/q_spec.html ~ Ajanlott  irodalom:
Szakcikkek a témaban

KEM/13 Folyadékkristalyok
Fodor-Csorba Katalin — FOKNAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Mi a folyadékkristaly? Alapfogalmak ismertetése. Termotrép folyadékkristalyok és
mezofazisaik. Hogyan tervezziink nematikus ill. szmektikus folyadékkristaly
molekuladt? Homolog sorokban megfigyelhetd jellemzd tulajdonsagok. A kiralitas
fontossaga a ferroelektromos tulajdonsag megjelenésében és ezen anyagok
viselkedése elektromos térben. Deutérium izotép jelzés kialakitasa linedris torzsii
molekuldkban és az izotop jelzés fontossaga a mezofazisok megértésében (2H NMR
spektroszkopia). Hajlott torzsii, azaz banan alaki folyadékkristalyok el6allitasa és
mezofazisaik ©sszehasonlitasa linedris torzsii molekuldkkal. Liotrop rendszerek.
Polimer folyadékkristalyok és tulajdonsagaik. Mezofazisok meghatarozasa
polarizaciés optikai mikroszkép, differencial scanning kalorimetria és
rontgenkrisztallografia segitségével. Folyadékkristdlyok a gyakorlatban (kijelz6k
matrix anyagai, egyéb kémiai hasznositasuk). Kotelezd irodalom: Bata Lajos:
Folyadékkristalyok, Miiszaki konyvkiado, Budapest, 1986; B. Bahadur Liquid
Crystals, Application and uses Vol. I-IIl. World Scientific, Singapore, 1991.;
Collings, M. Hird: Introduction to Liquid Crystals, Taylor and Frances, Philadelphia,
1998. Ajanlott irodadalom: Fodor-Csorba K. Bata L., Holly S., Gacsné Baitz E.,
Ujszaszy K.: Stabil izotéppal jelzett folyadékkristalyok el6allitasa és vizsgalata 1. 4-
n-Heptil-difenil-karbonsav-d12 el6allitasa. 1. Magyar Kémiai Folyo6irat, 104, (9)
349-353 (1998).; Fodor-Csorba K., G. Galli, C.A. Veracini, D. Catalano, Bata L.,
Holly S., Gécs-Baitz E.: Stabil izotoppal jelzett termotrép folyadékkristalyok
eldallitasa és vizsgalata I1., Magyar Kémiai Folydirat, 105, 505-511 (1999); Matyus
E., Fodor-Csorba K., Jakli A: A folyadékkristaly-kutatas 1j irAnyvonala: banan alakd
folyadékkristélyok. Osszefoglalé kozlemény, Magyar Kémiai Folydirat, 107. 227-
234 (2001).

KEM/14 Szamitégépes kémia
Fogarasi Géza — FOGKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
F6bb fejezetek: Molekularis hiperfeliiletek. Molekulamechanika. A kvantumkémiai
modszerek attekintése. Hullamfliggvény-analizis. Az elektronszerkezet kvalitativ
elméletei. Relativisz—tikus médszerek. Az atmenetiallapot-elmélet és a statisztikus
mechanika. Minimumkeresés. Szimulacidk, id6fiiggé mddszerek és szolvatacios
modellek. Ezekhez csatlakozik egy szamitégépi gyakorlat is, melynek soran a
hallgaték kereskedelmi programokkal maguk végeznek konkrét szamitisokat.
Irodalom: Frank Jensen: Introduction to Computational Chemistry, Wiley,
Chichester, 1999.

KEMY/15 Elektromos koélcsénhatés kolloid rendszerekben
Gilanyi Tibor — GITKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
A hatarfeliiletek elektromos szerkezete: Helmholtz modell, Gouy-Chapman elmélet,
Stern-féle modell. Folytonos és diszkrét szemléletl leirdsok .Elektrokinetikai
jelenségek. Az elektrokinetikai potencial elmélete. A pH-meghatarozas problémaja
kolloid és bioldgiai rendszerekben. A szuszpenzids potencial. A Donnan-egyenstly
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kiilonboz6 értelmezései.lonok adszorpcidja. Adszorpcids izoterma-egyenletek.
Kolcsonhatas ionos tenzidek oldataiban: micellaképzddés, keverékmicella-képzodés,
polimer-tenzid komplexképz&dés. Ajanlott irodadalom: R. J. Hunter: Foundation of
Colloid Science, Clarendron Press, Oxford, 1993.

KEM/16 Tenzidek 6nszervezddése oldatban
Gildnyi Tibor — GITKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
A tenzidoldatok fizikai-kémiai tulajdonsadgai. A “hidroféb kolcsonhatés”, az
amfipatikus szerkezet{i molekuldk dnszervezddésének hajtoereje. A micellaképzddés
klasszikus elméletei. Tomeghatds modell. Pszeudo-fazisszeparaciés modell. A
tenzidaggregaciéo kis rendszerek termodinamikai elmélete. A micellaképzddés
fluktuacios elmélete. Ionos micelldk képzddése. Az ellenion-disszociaciofok
problémaja. A tdomeghatds modell modositdsa az ionos micelldk képzd&désének
leirdsdra. Az ionok eloszlasa ~makroionokat tartalmazé rendszerekben.
Tenzidaggregacio tobbkomponensii rendszerekben. Keverék-micellak képzddése.
Szolubilizaci6. Ionos tenzidek kollektiv kolcsonhatdsa nemionos polimerekkel.
Termodinamikai modellek. Polielektrolit — tenzid kolcsdnhatas. Vizsgalati
modszerek. Tenzidion-aktivitds mérés ionszelektiv elektrodokkal. Nyomelektrolit
szennyezéses modszer. A sztatikus és dinamikus fényszorodas alkalmazasa.
Kotelez6 irodalom: szakcikkek speciélis témakorokbol. Ajanlott irodalom: R. J.
Hunter: Foundation of Colloid Science, Clarendron Press, Oxford, 1993.

KEM/18 Heteroaromés vegyiiletek kémidaja
Hajos Gy6érgy — HAGMAAE.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
A heteroaromaticitds fogalma, elektronhianyos és elektrontobblettel rendelkezd
gylirlirendszerek Osszehasonlitdsa. Pirazolok, diazolok, valamint oxigént és ként
tartalmazé azolok és benzoldgjaik szintézise. Az oOttagi heteroaromas rendszerek
reakciokészsége. Piridin és benzolégjainak szintézis-lehet6ségei, kiilonds tekintettel
a modern médszerekre. Diazinok és benzolégjaik el6allitasa. A hattagt heteroaromas
rendszerek reakcidkészsége. Hidf6-nitrogént tartalmazo kondenzalt gyfirlirendszerek
el6allitasa és reaktivitasa. Ikerionos rendszerek: szintézis és tovabbalakitas. Kis- (3-
és 4-tagl) és nagygyliris (7-tagi) heteroaromas vazak. A heterociklusok
nomenklaturdjanak alapjai. Kotelez6 irodalom: az el6adasok soran kiadott
publikaciok megértése és ismertetése. Ajanlott irodadalom: J. A. Joule, K. Mills, G.
F. Smith: Heterocyclic Chemistry, Chapman and Hall, London, 3rd ed., 1995.

KEM/19 Szénhidratok kémiaja haladéknak / Biomolekuléris kémia
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Hollési Miklés — HOMKABT.ELTE

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd

Az élet molekularis tervrajza. Biokémiai reakcidk, kofaktorok és transzport
molekuldk. Fehérjék, enzimek. Nukleinsavak kémidja, a DNS és RNS épitékovei,
valamint szerkezete. A DNS és RNS bioldgiai szerepe, atiras, forditas. Fehérjék
célbajuttatdsa. Rekombindns DNS technika. Membrancsatornak és pumpdk,
jelatvitel. Evoluciokutatds, bioinformatika. Kotelez6 irodalom: M. Hollési., L.
Laczko, B. Asbdth: Biomolekularis kémia I, Nemzeti Tankoényvkiado, Budapest,
2005; M. Hollosi., B. Asboth: Biomolekularis kémia II, Nemzeti Tankdnyvkiadd,
Budapest, 2007. Ajanlott irodalom: J.M. Berg., J.L. Tymoczko, L. Stryer:
Biochemistry, Fifth edition, W.H. Freeman and Co., New York, 2002.

KEMY/20 Sztereokémia és kiroptikai spektroszképia
Hollési Miklés — HOMKABT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Sztereokémiai alapfogalmak. Sztereoizomerek. Szimmetria. Konfiguracié és
konformacié. Sztereoizomerek elvalasztasa (reszolvalads, racemizalds). Heterotop
ligandumok és térfelek. Kiroptikai spektroszkopia. Alkalmazott CD-spektroszkopia.
Biopolimerek, CD-spektroszkdpiai vizsgalatok. Vibracios optikai aktivitas. Kotelezd
irodalom: Holl6si, M., Laczké, 1., Majer, Zs.: A sztereokémia és kiroptikai
spektroszkopia alapjai, Nemzeti Tankdnyvkiadé, Budapest, 2004. Ajanlott irodalom:
Perczel, A., Laczko, I, Holl6si, M.: Peptidek térszerkezet-vizsgalata A kémia tjabb
eredményei, Akadémiai Kiad6, Budapest, 1994.; E.L.Eliel, S.H.Wilen, L.M.
Mander: Stereochemistry of Organic Compounds, Wiley, 1994.

KEM/21 Z5ld kémia
Horvadth Istvan Tamds — HOIKADT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Noha a kémia meghataroz6 szerepet jatszik mindennapi életiinkben, a kémia pozitiv
szerepének elismerése észreveheten csokkent az elmult évtizedben. Ez a
kiilonboz06, kémiai eredetli kornyezeti problémakra vezethet6 vissza. A zold kémia
egy olyan 4j teriilete a kémianak, amely mar a kutatasi és fejlesztési feladatok
kitlizésekor figyelembe veszi a j6vO termékeinek és az azokat al6allito
technologidknak kornyezeti szerepét. A specidlis kollégium célja a zo6ld kémia
alapjainak és alkalmazasanak bemutatdsa: 1.A z6ld kémia kialakulasa és alapelvei 2.
Szintézismodszerek toxikus vegyiiletek nélkiil 3.A klér alkalmazasa koriili vita
4.Toxikus nehézfém-ionok kezelése 5.Termék(kek)t6l konnyen elvalaszthatd
reagensek és katalizatorok 6.Z6ld elvalasztdsi modszerek 7.Szintézis oldoszerek
nélkiil 8.Biokatalizis és biosokféleség (biodiversity) 9.A sztereokémia szerepe a
z0ld kémidban 10.Novényvédbészerek 11.Anyagok a kornyezeti szempontokat
figyelembe vevd versenyképes gazdasagban 12.A tartés hasznalat kémiaja 13.Az
Ujrafelhasznalas kémidja 14.Az energiaellatas kornyezetkémiai vonatkozasai 15.A
népességnovekedés kornyezetkémiai vonatkozasai 16.Kornyezeti szempontok a
versenyképes gazdalkodasban Kotelezd irodalom: Barta, K.; Csékei, M.; Csihony,
S.; Mehdi, H.; Horvath, 1. T.; Pusztai, Z.; VI1ad, G.: A zold kémia tizenkét alapelve,
Magyar Kémikusok Lapja 2000, 55, 173. Ajanlott irodadalom: Anastas, P. T.;
Warner, J. C.: Green Chemistry: Theory and Practice, Oxford University Press,
Oxford, 1998.

KEMY/22 Ciklodextrinek kémiaja
Horvdthné Otta Kldra— HOKKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
A ciklodextrinek szerkezete, osztdlyozasa. Ciklodextrinek el6allitasa. Ciklodextrin
komplexek. Ciklodextrinek alkalmazasai.
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KEM/23 Biokonjugatumok
Hudecz Ferenc — HUFLAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
Az el6adas-sorozat tematikdja megismerteti a hallgatékkal a biokonjugatumok
fogalmat, e multidiszciplinaris tudomanyteriilet forrasvidékét. Funkciés csoportok,
kapcsolasi  technikdk, biokonjugatumok szintézisére. A szintézis specialis
szempontjai. Biokonjugatunok tisztitdsa: modszerek és gyakorlat. Biokonjugatumok
analitikdjaban alkalmazhat6 modszerek: elemzés, el6nydk, hatranyanyok. A
szerkezetvizsgalat kiilonleges nehézségei és a megoldas lehet6ségei. Felhasznalas:
legtijabb eredmények, esettanulmanyok: a biokonjugdtumok alkalmazdsa az
elvélasztastechnikdban, a biokémia, a biofizika, az immunolégia, a sejtbiologia, sz
orvosbioldgia (hatdasmechanizmus kutatas, diagnosztika), valamint a farmakologia
(hatéanyagok célbajuttatasa, "controlled release") terén. Az el6adasok érdeklGdésre
tarthatnak szadmot kémiai, bioldgia, biokémiai, molekularis orvosbiolégiai,
gyogyszerészeti PhD hallgatok koéreben. Kotelez6 irodalom: S. S. Wong: Chemistry
of protein conjugation and cross-linking, CRC Press 1999.; G. T. Hermanson:
Bioconjugate techniques, Academic Press, 1996.; C. M. Niemeyer: Bioconjugation
Protocols: Strategies and Methods (Methods in Molecular Biology), Humana Press,
2004. Ajanlott irodalom: P. Krogsgaard-Larsen, T. Liljefors and U. Madsen:
Textbook of Drug Design and Discovery 3rd Edition, Taylor and Frances, 2002.

KEM/24 Vilogatott fejezetek a peptid- és fehérjekémiabol
Hudecz Ferenc — HUFLAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Az el6adas-sorozat megismerteti a hallgatokkal a korszerdi peptid- és fehérjekémia
egyes aktudlis kérdéseit. Az el6adasok egymashoz csupan lazan kapcsolodnak és
onmagukban is megérthetok. Kozos jellemzojiik a szerkezeti (kémiai) szempontu
megkozelités. Ciklopeptidek. Lipopeptidek szintézise. Jelzett peptidek szintézise.
Peptidanalogok a szerkezet-hatds oOsszefliggések vizsgalatdban. Bevezetés a
proteomikdba. Protedzok és protedz gatlok a gydgyszerkutatasban. Matrix
metalloproteindzok szerkeze és bioldgiai funkcidi. Proteinek antigénszerkezete.
Peptid epitopok és szintetikus antigének. Membranfehérjék kromatografiaja.
Fehérjék posz-transzlaciés modositasai. Mucin glikoproteinek. Célbajuttatd peptidek
és alkalmazasuk tumorsejtek célzott terdpiajaban. Scavenger receptorok: szerkezet és
funkcié. Az el6adasok érdekl6désre tarthatnak szamot mind a szintetikus, mind az
analitikai problémak irant érdekl6d6knek, és valdsziniisithet6 a hatarteriileteken
dolgoz6 (biokémia, biofizika, immunologia) PhD hallgatok érdeklGdése is. Kotelez
irodalom: R. L. Lundblad: The Evolution from. Protein Chemistry to. Proteomics.
CRC Press, 2006.; S. Doonan: Peptides and Proteins, Royal Society of Chemistry,
London, UK, 2002 .; A témakorokhoz kapcsol6do szakcikkek. Ajanlott irodadalom:
Gabriel Waksman (Ed.): Proteomics and Protein-Protein Interactions: Biology,
Chemistry, Bionformatics, and Drug Design, Springer-Verlag New York, 2005.

KEM/25 Az elektrokémia torténete

Inzelt Gyérgy — INGKAAT.ELTE

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6

Az elektrokémia sziiletése. Korai értelmezési problémak ( a Volta-féle fizikai és a
Nernst-féle kémiai modell ). Faraday. Az elektrokémia termodinamikai
megalapozasa ( Gibbs ). Az elektrokémiai kett6s réteg modellek véltozéasa az id6k
folyaman. A korai galvancellaktél a litiumion-elemekig. A tiizelGanyag-cellak
torténete. Az elektrédfolyamatok kinetikdjanak megértése ( Tafel, Erdey-Gruz-
Volmer, Polanyi, Marcus ). A Grotthus-féle elképzelés és a prototrép vezetés. A
nernsti oldastenzi6tl a hidegfizoig. Einstein és az o0zmdzis nyomas. Az
elektrokémiai kisérleti technikak fejl6désének elméleti és gyakorlati hatasa. Kotelez6
irodalom: Inzelt Gy.: Az elektrokémia korszer{i elmélete és mddszerei II., Nemzeti
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Tank6nyvkiadd, 1999.; valamint szakcikkek specidlis témakorokbél. Ajanlott
irodadalom: Inzelt Gyorgy: Kalandozéasok a kémia multjadban és jelenében (Kémiai
esszék), Vince Kiadd, Budapest, 2003.; Inzelt Gyorgy: Vegykonyhajaban szintén
megteszi. A kémiarol és mas dolgokrdl, Akadémiai Kiado, 2006.

KEM/26 Elméleti elektrokémia
Inzelt Gyérgy — INGKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
A standard potencial problémaja. Korszerli elektrokémiai vizsgalati technikak
( tranziens moddszerek, elektrokémiai impedancia-spektroszkopia). Kombinalt
modszerek ( elektrokémiai piezoelektromos nanogravimetria, spektroelektrokémia,
atomi mikroszkopidk, ellipszometria, lézersugar elhajlas, szonoelektrokémia ).
Elektrokatalizis. Fotoelektrokémia. Szilard fazisi elektrokémia. Periddikus és
kaotikus jelenségek. Polimerfilm elektrodok (redoxi és elektronvezetd polimerek,
sokmagvu szervetlen polimerek, kompozitok ). Elektrokémiai technologidk. A
litium-és  tiizel6anyag-elemek Az elektrokémia a kornyezetvédelemért.
Elektrokémiai érzékel6k és bioszenzorok. Kotelez irodalom: Inzelt Gy.: Az
elektrokémia korszerti elmélete és modszerei I-11., Nemzeti Tankoényvkiado, 1999.;
valamint szakcikkek specialis témakorokbdl. Ajanlott irodadalom: Erdey-Gruz T.:
Elektrodfolyamatok kinetikaja, Tankonyvkiadé, 1969.; A.J. Bard, L.R. Faulkner:
Electrochemical Methods, Wiley, 2000.; Electroanalytical Methods (ed. F. Scholz),
Springer, 2002.

KEM/27 Makromolekularis kémiai technolégia alapjai
Ivdn Béla — IVBLAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
A polimerek szerepe a gazdasdgban és a mindennapi életben. Az alapvet6
polimerizaciés eljarasok: lancpolimerizaci6 és 16pcs6s polimerizacié. A
lancpolimerizacié kiilénb6z6 mechanizmusokkal: gydkods polimerizacio, anionos
polimerizacio, kationos polimerizacid, koordinativ polimerizacié (olefinek
polimerizacioja Ziegler-Natta katalizatorokkal), csoporttanszfer polimerizacid,
metatézis polimerizaci6. A legfontosabb 1épcsés polimerizacios folyamatok,
kondenzaciés melléktermékkel (polikondenzacié) és anélkiil. A polimerizacios
technolégidk: tombpolimerizacio, gazfazisu polimerizacid, olddszeres polimerizacio,
szuszpenzids polimerizacid, emulzids polimerizacié. A leggyakrabban alkalmazott
polimerek: polietilén, polipropilén, poli(vinil-klorid), polisztirol, poli(met)akrilatok,
polikarbonatok, poliészterek, poliuretanok, poliamidok, poliepoxik. A polimerek
feldolgozasa milanyagokkd, a legfontosabb feldolgozasi eljardsok. A miianyagok
kornyezeti vonatkozasai. Ajanlott irodalom: Farkas Ferenc: A miianyagok és a
kornyezet, Akadémiai Kiado, 2001.

KEM/28 Principles of molecular engineering of macromolecules
Ivdn Béla — IVBLAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet
Polymer age. The fundamental aspects of polymerization processes: chain
polymerizations and step-growth polymerizations. The molecular weight
distributions (MWD) of polymers. The analysis techniques of MWD of polymers on
the basis of physical chemistry of polymer solutions: viscosity, osmotic pressure,
light scattering, ultracentrifugation and size exclusion chromatography. Kinetics of
polymerizations. Living and quasiliving polymerizations: tools for the preparation of
well-defined macromolecules (molecular engineering). Nonlinear polymer chains:
synthesis, analyses, structure and fundamental physical properties. Graft, star, ladder,
cross-linked and hyperbrached polymers and dendrimers and their applications.
Ajanlott irodalom: George Odian: Principles of Polymerization, Wiley, New York,
2004.; valamint szakcikkek specidlis témakordkbol.
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KEM/29 Szerves kémia haladéknak
Jalsovszky Istvan — JAIKABT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Hatékony reakciok szén-szén kotés kialakitasara: Michael-addici6 és aldol-addicié
kombinalt alkalmazasa bonyolult szerkezetli vegyiiletek el6allitdsara. Enaminok
szintetikus  felhasznédldsa. Darzens-reakcié alkalmazadsa. Karbonilvegytiletek
lanchosszabbitasa. Gyfirlanellaciés reakcidk. Funkciés csoportok atalakitasa:
nitrovegyiiletek és salétromossav-észterek alkalmazasa szintézisekben. Nitril-oxidok
generalasa és szintetikus felhasznaladsa. Alifas polinitro-vegyiiletek el6allitasa és
reakcidi. Cikloaddiciok. Retroszintetikus analizis. Tankonyvb6l jél ismert reakciok
szintetikus alkalmazasa soran tapasztalt meglepd, illetve a tanultakkal ellentmondo
kisérleti tények (szakcikkek alapjan). Ajanlott irodalom: Richard C. Larock:
Comprehensive Organic Transformations (VCH, ISBN: 3-527-26953-3)

KEM/30 Enantiomerek elvalasztisa kromatografias technikakkal
Juvancz Zoltdn — JUZMACT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
Enantiomerek definici6ja, fébb tipusai. Szilard és mozg6 fazis kolcsonhatasa.
Enantiomer megkiilonboztetés. Kiralis GC. Kirdlis kapillar-elektroforézis. Kiralis
HPLC.

KEMY/31 Rontgendiffrakcio, tj irdnyzatok
Kdlmdn Alajos — KAAMAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
A rontgendiffrakcié elméleti alapjai. Kristalytani alapismeretek. Polimorfizmus.
Egykristaly diffrakcié. Pordiffrakcid. Fehérje rontgen krisztallografia.

KEM/32A neurokémia alapjai
Kardos Julianna — EHA.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhetd
A kémiai jelatvitel alapjai (idegsejt, glia, szinapszis, receptor); A szinapszis
jellemzése; A kémiai hirvivé molekuldk osztalyozasa; Az idegsejt jelatviteli
rendszereinek Attekintése; Transzporterek, pumpak és ioncsatornak; G proteinnel
szabalyozott jelatvitel; Calcium ion-fiiggé jelatvitel; Az érzékelés receptorai;
Neurotranszmitterek: acetilkolin; Neurotranszmitterek: aminosavak;
Neurotranszmitterek: monoamin- és purin szarmazékok; Neurotranszmitterek:
neuropeptidek; Neurotranszmitter receptorok és transzporterek kot6dési és
funkciondlis vizsgalata; Neurondlis plaszticitds: tanulds és memoria; Az epilepszia
neurokémiai folyamatai; Az agyi infarktus neurokémiai folyamatai.

KEM/33 Alkalmazott statisztikai médszerek

Keszei Ern6 — KEEKAAT.ELTE

3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhet

Véletlen kisérletek, valdszintiségi valtozék. A valdszinliségszamitds axiomai.
Varhato értékek és tulajdonsagaik. Sztochasztikus konvergencia. Nagy szamok
torvényei. Valosziniiségi eloszlasok jellemzése. Fontosabb eloszlasok tulajdonsagai.
A statisztikai vizsgalatok célja. Sokasadg és minta. Mintavételi modszerek. Mintak
jellemzése. Mintastatisztikak. Sokasag varhat6o értékei és mintastatisztikak kozti
hasonlésagok és kiilonbségek. Becslési mddszerek: maximum likehood, legkisebb
négyzetek moédszere, momentumok modszere. Becslofiiggvények tulajdonsagai.
Konfidencia intervallumok. Statisztikai probak. Két varhato érték dsszehasonlitasa.
Tobb  varhat6  érték  Osszehasonlitdsa  (variancia-analizis = mddszerek).
Szérasnégyzetek osszehasonlitasa. Statisztikai modellek. Linedris és nemlinearis
paraméterbecslés. Az illeszkedés josaganak vizsgalata. Implicit regresszio.
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Numerikus paraméterbecsld eljarasok. Kitekintés a tobbvaltozos mddszerek
alkalmazasara. Kotelezd irodalom: Reimann-Téth: Valészinliségszamitas és
matematikai statisztika, Tankonyvkiadd, 1989.Ajanlott irodalom: J. R.Green, D.
Margerison: Statistical Treatment of Experimental Data, Elsevier, 1978.; William
Feller: An Introduction to Probability Theory and its Application, John Wiley, 1971.;
W. H. Press és masok: Numerical Recipes, The Art of Scientific Computing,
Cambridge University Press, 1986.; C. Chatfield, A. J. Collins:Introduction to
Multivariate Analysis, Chapman and Hall, 1980

KEM/34 Modern reakcidkinetika
Keszei Ern6 — KEEKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
Kémiai reakciok molekularis értelmezése. Reakcio-potenciélfeliiletek. Az
atmenetidllapot-elmélet kvaziegyenstlyi és dinamikai leirdsa. Reakciddinamika:
kisérletek és  elmélet.  Unimolekulds  reakciék  elmélete. = Bonyolult
reakciomechanizmusok analitikus és numerikus megoldasa. A kvazistacionarius
megoldasok hibaja. Nagyszamu elemi lépést tartalmazé mechanizmusok redukcidja.
Oldatreakciok leirasa. Ionos és polaros atmeneti komplexek viselkedése polaros
oldészerben. Kinetikai séhatas. Diffizidkontrollalt reakciok homogén kinetikaja.
Izotopeffektusok. Linedris szabadenergia fiiggvények és egyéb félkvantitativ
Osszefiiggések. Enzimreakcidk kinetikaja. Zsufolt rendszerek kinetikaja in vitro és in
vivo. Sav-bazis katalizis altalanos leirasa. Kisérleti médszerek a reakcidkinetikaban,
kiilonos tekintettel a nanoszekundum-femtoszekundum iddskalara. Fotokémia és
sugarkémia. Az atmeneti komplex kisérleti megfigyelése. Kinetikai eredmények
numerikus kiértékelése. Nemlinedris kémiai dinamikai rendszerek. Oszcillald
reakciok. Kémiai kaosz. Kotelez6 irodalom: M. J. Pilling, P. W. Seakins:
Reakciokinetika, Budapest, 1997. Ajanlott irodalom: P. W. Atkins: Fizikai Kémia,
Nemzeti Tankényvkiadd, Budapest, 2002.;M. Brouard: Reaction Dynamics, Oxford
Science Publications, 1998

KEMY/35 Bioanyagok feliiletkémiaja
Kiss Eva — KIEKABT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
Biokompatibilitds és feliileti biokompatibilitds. ,Idegen anyagok” az €16
szervezetben.  Felilletmodositasi  koncepcidk. A feliileti  bikompatibilitas
tanulmanyozasanak és javitdsanak lehetGségei. Feliiletanalitikai és feliiletvizsgalati
modszerek (XPS, optikai spektroszkopidk, nedvesedésmérés, pasztazo tliszondas
modszerek, hullimvezetd és reflexios modszerek). A polimer bioanyag és a bioldgiai
kozeg (modellek) kolcsonhatadsanak jellemzése. A fehérje adszorpcio kiemelkedd
szerepe. A polimer feliilet dinamikaja. A polimer feliilet moddositasanak legijabb
(kémiai és plazmakezeléses) modszerei. Kotelez6 irodalom: Valogatott fejezetek a J.
Andrade (Ed.) Surface and Interfacial Aspects of Biomedical Polymers, vol 1-
2.Plenum Press, N.Y. konyvbol, A tertilet friss kozleményeinek feldolgozasa ajanlott
korb6l. Ajanlott irodalom: B.D. Ratner, A.S. Hoffman, F. J. Schoen, J. E. Lemons
(Eds.): Biomaterials science, Ac. Pr. San Diego, 1996. valogatott fejezetei.; Kiss E.:
Kardiovaszkularis anyagok, Sz.: Bertoti 1., Marosi gy., Téth A. Miszaki
feliilettudomany és orvosbioldgiai alkalmazasai B+V Kiad6, Budapest, 2003.

KEMY/36 Szilard / folyadék hatarfeliileti jelenségek, nanorétegek
Kiss Eva — KIEKABT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
A szilard/folyadék adhézié. Mérési lehet6ségek, korlatok. A peremszdgmérés
korszer(i eszkozei, értékelési, feldolgozasi modszerek. Adszorpcié szilard feliileten,
oldatbdl. A polimer adszorpci6 jellegzetességei, polielektrolitok, LbL rendszerek
kialakitdsa és alkalmazasa. A fehérje adszorpcié jellemzése, reverzibilitds, réteg
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szerkezet, kompetici6, Vroman-hatds. Onrendezdé nanorétegek szilard feliileten.
Kémiai felépités, jellemzés, szervezetvizsgalat. Langmuir és Langmuir-Blodgett
rétegek el6allitasa, tulajdonsagai és alkalmazasa. SA és LB rétegek osszehasonlitasa
kémiai felépités, stabilitas és felhasznalhatésag szerint. Kételezd irodalom: Kiss E.:
Langmuir-Blodgett-filmek, Akadémiai kiadd, Budapest, 2006.; A teriilet friss
kozleményeinek feldolgozasa. Ajanlott irodalom: M. Malmsten: Biopolymers at
interfaces, Marcel Dekker, New York, 2003.

KEMY/37 Fémek elektrokémiaja és korrézi6ja haladéknak
Kiss Ldszl6 — KILMAAE.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Elektrokémiai alapjelenségek. Fémfeliiletek egyensilyi folyamatai. Galvani
potencial. Aktivitas. Korrézié. Korréziovédelem.

KEM/39 Fémorganikus vegyiiletek a szerves szintézisben
Kotschy Andrds — KOAKACT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
Fémorganikus kémiai alapfogalmak, a katalizis alapjai, olefinek hidrogénezése,
aszimmetrikus ~ hidrogénezés, hidroformilezési  reakcidok,  hidroaminalas,
aminokarbonilezés, alkoxikarbonilezés, dekarbonilezés, keresztkapcsolasi reakciok,
allilkomplexek reakci6i, metatézis Kotelez6 irodalom: Faigl F., Kollar L., Kotschy
A., Szepes L. Szerves fémvegyiiletek kémiaja, Nemzeti Tankonyvkiad6, Budapest,
2001; Ajanlott irodalom: A. Kotschy, G. Timari, Heterocycles from Transition Metal
Catalysis, Springer, 2005.

KEM/40 Modern szintézismodszerek
Kotschy Andrds — KOAKACT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhetd
Biokatalizis, szuperkritikus oldészerek alkalmazdsa, kombinatorikus kémia,
fotokémia, atrendez6dési reakciok, keresztkapcsolasi reakciok, metatézis, szintézisek
alternativ oldészerekben (ionos folyadékok, fluoros oldészerek) Kotelez6 irodalom*:
Faigl F., Kollar L., Kotschy A., Szepes L. Szerves fémvegyiiletek kémidja, Nemzeti
Tankdnyvkiadd, Budapest, 2001; Ajanlott irodalom: A. Kotschy, G. Timari,
Heterocycles from Transition Metal Catalysis, Springer, 2005

KEM/41 Elektrokémiai kisérleti médszerek elméleti hattere

Ldng Gyé6z6 — LAGKAAT.ELTE

3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhet

A modern kisérleti elektrokémia modszerei. Elektrokémiai celldk, és azok tipusai.
Iranyitas (vezérlés és szabalyozas), adatgytijtés. Az egyendaramu modszerek elméleti
alapjai (a sebességmeghatarozé részlépés: toltésatlépés, diffuzid, migracio,
konvektiv diffuzio). A forgd korongelektréd. Tranziens modszerek. Linedris
rendszerek tulajdonsdgai. Az impedancia-spektroszképia elméleti hattere és
mobdszerei. A frekvenciavalasz-analizatorok és LCR mér6k miikodésér6l. A
szinuszhulldam korrelaci6. A Kramers-Kronig transformaci6. Az impedancia-
spektrumok feldolgozasa komplex nemlinearis illesztéssel. A kvarckristaly
mikromérleg (nanomérleg) mitkodésének elméleti alapjai. Szilard elektrédok feliileti
energetikaja, feliileti fesziiltségiik véltozdsa az elektrédpotenciallal. A feliileti
energia valtozdsanak mérési modszerei. A ,bending beam” mddszer és az
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elektrokémiai Kosters-1ézerinterferométer elve. Ajanlott irodalom: A relevans
fejezetek az alabbi szakkonyvekbdl: Szalma Jézsef, Lang Gy6z6, Péter Laszlo:
Alapvet6 fizikai kémiai mérések és a kisérleti adatok feldolgozasa, E6tvos Kiado,
2007.; A.J. Bard, L.R. Faulkner: Electrochemical Methods, Wiley, 2000.; Inzelt
Gyorgy: Az elektrokémia korszer(i elmélete és modszerei, 1. - II., Budapest, 1999.;
R. J. Macdonald: Impedance Spectroscopy, New York, 1987.; Horanyi Gyorgy,
Lang Gy6z6: Zsakutcak, tévutak és csapdéak a jelenkori elektrokémia elméletében és
kutatasaban (A kémia djabb eredményei 90), Akadémiai Kiad6, Budapest, 2001.;
R.P. Wayne: Chemical Instrumentation, Oxford, 1995.

KEM/42 Bevezetés az elemi reakciok kinetikajanak elméletébe
Lendvay Gyorgy — LEGMAAE.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
A reakciokinetika alapjai. Molekularitas. Utkiizési elmélet. Sebességi egyenletek
felallitasa. Osszetett reakciok sebességi egyenletei.

KEM/43 Vilogatott fejezetek a kvantumkémiabol
Mayer Istvdn — MAIMAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
A targy lényege: a kvantumkémia legfontosabb eredményeinek 6sszefoglalasa azok
teljes levezetésének (bizonyitasanak) részletes bemutatasaval. A Born-Oppenheimer
Hamilton operator. Altaldnos elvek és tételek (variacios elv és kapcsolodo kérdések,
Hellmann-Feynman tétel, virialtétel.) Linearis varidciés modszer és Lowdin-
ortogonalizacidk. Perturbaciés mddszerek (Rayleigh-Schrédinger PT, Brillouin-
Wigner PT, varidciés perturbacios modszer). Determinans hulldmfiiggvanyek
(tulajdonsagok, matrixelemek, stb). A Hartree-Fock moédszer és valtozatai.
Populaciés analizis, kotésrend. Az elektronkorrelacio. Kotelez6 irodalom: Mayer 1.:
Fejezetek a kvantumkémiabol, Mérnoktovabbképzs, 1983; Internetrdl letdlthetd
kézirasos jegyzetek (2006), Ajanlott irodadalom: I. Mayer: Simple Theorems,
Proofs, and Derivations in Quantum Chemistry. Kluwer Academic/Plenum
Publishers, New York 2003. (Oroszul: Izbrannije Glavi Kvantovoj Himiji, Moszkva
2006.)

KEM/44 Bioorganikus kémia halad6knak
Medzihradszky Kdlmdn — MEKMAAE.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
Gyogyszer hatéanyagok szerkezete és hatasmechanizmusa. Peptidhormonok
szerkezete és hatasa. Antibiotikum szarmazékok szerkezete és hatasmechanizmusa.

KEMY/45 Bioszerves kémia haladoknak
Medzihradszky Kdlmdn — MEKMAAE.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Gydgyszer hatéanyagok szerkezete és hatdsmechanizmusa. Peptidhormonok
szerkezete és hatasa. Antibiotikum szarmazékok szerkezete és hatasmechanizmusa.

KEM/46 Molekulak alakja, hasonlésaga és komplementaritasa
Mezey Pdl — MEPMAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Molekuldk térszerkezete. Potencialfeliiletek. Moelkuldk topologiai leirdsa. Kémiai
reakcidk topologiai leirasa.

KEM/47 Ciklo-és nagytagszamii peptidek szintézise
Mez6 Gdbor - MEGLACT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Az el6adas sorozat épit az MSc képzés keretében bemutatott peptidszintetikus
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alapeljarasok ismeretére. Ennek tovabblépéseként a szilardfazisu peptidszintetikus
eljarasok mélyebb megismerése alapozza meg az el6adasban bemutatott modszerek
megértését. A kurzus azokkal a bonyolultabb peptidszintetikus eljarasokkal
foglalkozik, amelyek segitségével elallithatok természetes vagy mesterséges
ciklopeptidek a térszerkezet stabilizalasa és/vagy bioldgiai hatékonysag novelés
céljabdl. Bemutatasra keriilnek a kiilonbozd kotéstipust tartalmazd ciklikus
vegyliletek  szintézisének = modszerei, az adott eljardshoz  sziikséges
aminosavszarmazékok, a felmeriild6 problémak és azok kikiiszobolése.
Osszehasonlitjuk a kiilénb6zé médszerek hatékonysagét és az el8allitott vegyiiletek
biolégiai hatékonysagat. A nagytagszamu peptidek (50-200 aminosavat tartalmazo
polipeptidek, miniproteinek) szintézisének bemutatdsa soran kitériink a konvergens
szilardfazisu peptidszintésre és a kiilonb6z6 ligacios eljarasokra (pl. kemoszelektiv
ligacié, nativ kémiai ligacio). Az el6adas osszességében betekintést nydjt a mai
modern peptidkémidban alkalmazott mddszerekbe. Irodalom: Solid phase peptide
synthesis: A practical Guide (Eds.: S.A. Kates, F. Albericio),2000.; Synthesis of
peptides and peptidomimetics (Eds.: M. Goodman, C. Toniolo, L. Moroder),
Houben-Weyl, 2004.; Tovabba az el6adas tematikajaban felhasznalt publikaciok.

KEM/48 Térhalos szerkezetek kolloidkémidja
Nagy Miklés - NAMKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhetd
Térhalos szerkezetek jelentdsége a kémidban és a természettudomanyokban.
Térhalos szerkezetek definicidja. A térhalok alapvetd szerkezeti jellemz6i: halopont,
tapadasi hely, halélanc, funkcionalitds. Kis és nagy koordinacioju hélézatok.
Halélancok és halopontok térbeli eloszlasanak lehet6ségei. Térhalos szerkezetek
keletkezéséhez vezet§ legfontosabb folyamatok. Térhalék topoanalég kémiai
atalakitasa. Térhalok mechanikai és termodinamikai tulajdonsagai. A Mooney —
Rivlin egyenlet. Térhalok elméleti modelljei, reélis térhaldk tulajdonsagai.
Térhalokra vonatkoz6 térfogat invarians Osszefiiggések.  Térhalés polimerek
duzzadasa. A duzzadads termodinamikai leirdsa. A duzzadas jelenségének
felhasznalasa térhalok kvantitativ jellemzésére. A mechanikai és termodinamikai
tulajdonsagok kapcsolata, Részlegesen nyitott rendszerek bioldgiai jelent6sége.
Asszociacios és aggregacios jelenségek amfifil térhalékban. A fizikai tapadasi
helyek és a kémiai halopontok szétvalasztasanak lehet6sége. A kristalyossag hatasa a
polimer térhalék tulajdonsagaira. Polielektrolit térhalok duzzadéasi és mechanikai
tulajdonsagai. Térhalok viselkedése nagy izotrop és anizotrop deformacidknal: a
Gauss-i és nem Gauss-i tartomany. Biopolimer gélek. Térhalok néhany fontosabb
alkalmazdsa. Javasolt irodalom: egyéni megbeszélés alapjan.

KEM/49 Molekulamodellezés

Ndray-Szabé Gdbor — NAGKAAT.ELTE

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd

Az el6adasban attekintést adunk a molekulamodellezési modszerekrél és azok
alkalmazasair6l. A kvantummechanika elméleti alapjainak deduktiv rendszerii
bemutatdsa utdn targyaljuk a molekulamechanikai és szamitégépes grafikai
modszereket, majd a kémiai kotés fogalmat és tipusait. Attekintést adunk arrdl,
mennyire alkalmasak a szamitasok a molekuldk és 6sszetett molekularis rendszerek
kiilénboz6 tulajdonsdgainak meghatarozasara, illetve a kémiai reakciok lefutasanak
vizsgalatara. Szamos példan keresztiil mutatunk ra arra, hogy a mai fejlettségi
szinten a szamitasi kémiai moddszerek felhasznalasaval kiegészithetjiik, nem egy
esetben potolhatjuk a kisérleti mérési adatokat és a kozvetett tapasztalatokat. Az
attekintés feldleli a néhany atomos molekuldkt6l a tobb ezer atomos fehérjékig
terjed6 mérettartomanyt. Kotelezd irodalom: W.J. Hehre, L. Radom, P.v.R. Schleyer,
J.A. Pople, Ab Initio Molecular Orbital Theory, Wiley, New York, 1985.; G. Néray-
Szab6, P.R. Surjan, J.G. Angyéan, Applied Quantum Chemistry, Akadémiai,
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Budapest, 1987. Ajanlott irodadalom: K.B. Lipkowitz, D.B. Boyd, Reviews in
Computational Chemistry, VCH, New York, Vols. 1-..., 1990-2007.; Keserli Gy.,
Naray-Szab6o G., Molekulamechanika, Kém. tijabb eredm. 80. kot., Akadémiai,
1995, 7-98. old.

KEM/50 Oszcillaci6 és egyéb dinamikai jelenségek a kémiaban
Orbdn Miklés — ORMKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
Bevezetés: definiciok, torténeti attekintés, jelentGség. A kémiai oszcillacio
kialakulasdnak termodinamikai és kinetikai feltételei nyitott és zart rendszerekben.
Autokatalizis, bistabilitas, oszcillacié a kémidban. Oszcillator csalddok: bromat-,
klorit-, oxigén-, mangan-, bromat-, kén-oszcillatorok, pH oszcillatorok, nem-
vegyértékvalté ionok indukalt oszcillaciéja. Kémiai hullamok: dinamikus és
staciondrius szerkezetek. Bioldgiai oszcillaciok. Irodalom: Bazsa Gyodrgy
(szerkeszt6): Nemlineadris dinamika és egzotikus kinetikai jelenségek kémiai
rendszerekben, egyetemi jegyzet, Debrecen-Budapest-Go6dolls, 1992.; Field R. J,
Burger M. (Eds).: Oscillations and Traveling Waves in Chemical Systems. Wiley &
Sons, New York, 1985.; Epstein I. R., Pojman J.: An Introduction to Nonlinear
Chemical Dynamics: Oscillations, Waves, Patterns and Chaos, Oxford Univ. Press.,
New York, Oxford, 1998.

KEM/51 Fehérjék és peptidek térszerkezetvizsgalata NMR spektroszképiai médszerekkel
Perczel Andrds — PEAKABT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Az el6adas célja a szerves és biomolekuldk konformdacidanalizisének elméleti és
gyakorlati megalapozasa, a szerekezetkutatds elsajatitdsahoz  sziikséeges
spektrumértékelések és molekulamodellezések alapjainak elsajatitdsa. A specidlis
kollégium els6dleges célja a rezgési- (FT-IR), elektronikus- (UV, CD) és
magmagneses (NMR) spektroszkdpiai mddszerek, tovabba a rontgen-diffrakcios
lehetGségek, valamint kiillonbozd szinti elméleti kozelitések megismertetése,
kiilonos tekintettel a fehérjék és peptidek térszerkezetfelderitésének témakorében.
Javasolt irodalom: A. Perczel, [. Laczké és M. Hollési Peptidek
térszerkezetvizsgalata A kémia Ujabb eredményei, 1994), Az el6adas elektronikus
jegyzete. Ajanlott irodalom: J.N.S. Evens Biomolecular NMR Spectrscopy (Oxford
Univ. Press. 1995).; A.K. Downing Protein NMR techniques Second Edition
(Humana Press 2004)

KEMY/52 Pulzusszekvencidk az NMR szerkezetvizsgélatban
Perczel Andrds — PEAKABT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
A 12-18 tesla magneses térerejii késziilékek megteremtették a lehet6ségét annak,
hogy meghatarozzuk a 30-50 kD-ndl nem nagyobb tomegli fehérjék oldatfazisi
téralkatat. Ezzel az NMR olyan viszonylag 4j kutatasi tertiletek fejlédését hatarozza
meg, mint a biotechnolégia szdmos aga, a szerkezeti biokémia, a molekularis
biolégia vagy akar a virolégia. A kurzus, amely kordbbi NMR ismeretekre nem
nagyon alapoz, célul tiizi ki az oldatfazisi NMR-spektroszkopia alapjelenségének
ismertetése mellett az egy- és a tobb-dimenzidos mérések elméletének és
gyakorlatanak elsajatitasat. E16bb a vektormodell, majd kiilondsen a szorzatoperator
elméletének bevezetése lehet6vé teszi, hogy akar igen Osszetett pulzusszekvencidk
(pl. HSQC, HNCA) is j6l-érthetévé valjanak. A kurzus anyaganak tovabbi része a
jelhozzarendelési stratégiak, valamint a fehérjék szerkezetszamolas ismertetése.
Javasolt irodalom: P.J. Hore Mdagneses Magrezonancia (Nemzeti Tankdnyvkiadd,
2003); Az elBadas elektronikus jegyzete. Ajanlott irodalom: J. Cavanagh, W.J.
Fairbrother, A.G. PalmerIIl & N.J. Skelton Protein NMR Spectroscopy Academic
Press 1996.; J. Keeler Understanding NMR Spectroscopy, John Wiley 2005
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KEM/53 GC-MS és HPLC az analitikaban
Periné Molndr Ibolya — PEMLAAE.ELTE
Kochis Andrea — KOAKABT.ELTE - adminisztrdtor
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
A kromatografias eljarasok két fo irdnyanak osszehasonlito értékelése a relevans
funkciés csoportok és matrixok figyelembevételével, az aldbbi bontasban és
szempontok szerint: 1. A kollégium anyaganak targy szerinti csoportositasa: A
hidroxil csoport meghatarozasa. alkoholok, fenolok, vicinalis szénatomokon
hidroxilcsoportot tartalmazé vegytiletek. A karboxilcsoportot tartalmazé vegytiletek
elemzése. alifas karbonsavak, aromdas és hidroaromés (fenol)karbonsavak. Az
amino- és karboxilcsoportot egyidejiileg tartalmazé aminosavak kromatografidja.
szabad allapotban, fehérje hidrolizatumokban. 2. Az egyes csoportokba tartozé
eljarasok targyaldsanak szempontjai: szabad allapotban és szarmazékok formdjaban,
HPLC-vel, eltérd detektalasi technikék felhasznalasaval, valamint szabad allapotban
és szarmazékok formajaban, GC/(MS)-sel.

KEM/54 Kvantumkémiai médszerek
Pongor Gdbor — POGKABT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhetd
Ez a targy magasabb szinten, példak részletezésével targyalja a megadott teriileteket.
A kvantumkémia torténete. Atomi egységek. A fiiggetlen-részecske kozelités. Slater-
determinans. Az UHF és RHF eljarasok. Bazis sorozatok. Roothaan-Hall egyenletek.
Az SCF-modszer. Direkt, féldirekt eljardsok. MIA kozelités. Potencialfeliiletek.
Kiils6é perturbaciok szerepe. Az analitikus derivaltszamitas el6nyei és hatranyai. A
derivaltak szamitasa. Az egyenstlyi geometria meghatdrozdsa. A Hessian
megbecslése. Belsé koordinatdk hasznalata. Stacionarius pontok jellemzése.
Masodik derivaltak. Reakcidutak, reakcidkoordinatdk kérdései. A Yelyashevich-
Wilson rezgési egyenlet. Molekularis eréterek empirikus skalazasa. A Természetes
Bels6 Koordindtak (Natural Internal Coordinates) rendszere. A Hartree-Fock
moédszer hétranyai. A konfigurdcios kolcsonhatds ("full® CI). A tobbtest-
perturbaciéelmélet Moller-Plesset particioval. Slater szabalyok. Brillouin tétele. A
Coupled Cluster modszer. A csonkolt CI médszer. A HPHF moédszer. Méret-
konzisztencia. Az elektronkorrelacio effektusainak felosztdsa. A VB modszer. Az
MC-SCF és a CAS-SCF eljarasok. A GVB modszer. Els6- és masodrendii redukalt
stiriségmatrixok. Természetes (spin)palyak. Az UNO-CAS modszer.

KEMY/55 Kvantumkémiai néhany modern eljarasa
Pongor Gdbor — POGKABT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
Ez a targy részletesen, példak emlitésével targyalja a megnevezett fejezeteket. A
viridl-tétel a klasszikus és a kvantummechanikdban. A Hellmann-Feynman tétel.
Kato tétele. Az "avoided crossing" (elkeriilt keresztezés) tétele. "Lényegkiemeld
modszerek" a kvantumkémidban: a populéacids analizisek. Mulliken-féle populécids
analizis. A Wiberg-Mayer-féle kotésindexek. A Clementi-féle energiaparticios
modszer. A Bader-féle "kotés kritikuspont" analizis. A korszerl stirliségfunkcional
(DFT)-modszerek. A Hamilton-operator. Hohenberg és Kohn 1. tétele. A
Holografikus Elektronstirtiség tétele. Hohenberg és Kohn II. tétele. A Kohn-Sham
modszer. Roviden az X , Scattered Wave X , HFS moddszerekrdl. Bazis sorozatok a
DFT eljarasokban. Cserél6dési és korrelcios funkcionédlok. Lokélis és nem-lokalis
funkciondlok. A DFT-eljardsok problémai, értékelése. NMR kémiai eltolédasok
szamitdsa. Az elektromagneses tér jellemzése. Homogén magneses tér. Az
elektromagneses tér belefoglaldsa a Hamilton-operatorba. Kémiai eltoldédas (izotrép
és anizotrép rész). Mérték-invariancia. A GIAO, IGLO, LORG modszerekrol.
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KEM/56 Rendezetlenség kondenzalt fazisokban
Pusztai Ldszlo — PULMAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
Kondenzalt fazisok modellezése. Szimuldciés modszerek elmélete és alkalmazasa
kondenzat fazisok vizsgalataban.

KEMY/57 Szerves fluorvegyiiletek kémidja
Rdbai Jozsef — RAJKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
Az egy féléves specidlis kollégium sordn a szerves fluorvegyiiletek kémiajanak
kritikai vizsgalatara keriil sor. Az el6adasok sordn vdalogatott anyag keriil
bemutatasra, melynek segitségével lehet6ség nyilik a fluortartalmu és a fluort nem
tartalmazé vegyiiletek kémidjanak Osszehasonlitasara és a  kiilonbségek
értelmezésére is. A fluor-organikus kémia az utébbi évtizedekben nagy fejlédésen
ment keresztiil, mégis a legtobb modern szerves kémiai tankdnyv is csak
érint6legesen foglalkozik vele. Az ELTE Szerves Kémiai Tanszékén ez az 4j
specidlis kollégium a fluor-organikus alapismeretek bemutatasaval és elsajatitasaval
a fluoros kutatasok irant érdekl6dé hallgatok kivalasztasat segiti el6. F6bb fejezetek:
1. A szerves fluorvegyiiletek kémidjanak altalanos elemzése. 2. Teljesen fluorozott
vegyliletek el6allitasa. 3. Részlegesen fluorozott vegyliletek el6allitasa. 4. Fluor-
vagy fluorokarbon szubsztituensek hatdsa a reakciécentrumokon. 5. Halogének
nukleofil helyettesitése fluorokarbon rendszerekben. 6. Eliminacios reakciok. 7.
Polifluoralkanok, -alkének, -alkinek és szarmazékaik. 8. Oxigén-, kén- és nitrogén
tartalmu funkcids csoportok. 9. Fémorganikus vegyiiletek. 10. Biologiailag aktiv
szerves fluorvegyiiletek. 11. Fluorvegyiiletek tulajdonsagai és alkalmazasai. 12.
Fluoros kétfazisu reakciok és fluoros szintézisek. Irodalom: 1. FLUORINE, the
First Hundred Years (1886-1986), Eds.: R. E. Banks, D. W. A. Sharp, J. C. Tatlow;
Elsevier Sequoia, Lausannae and New York, 1986. 2 Chemistry of Organic Fluorine
Compounds, 2nd ed., M. Hudlicky; Ellis Horwood and Prentice Hall, New York,
1976, 1992. 3. Chemistry of Organic Fluorine Compouds II., A Critical Review,
Eds.: M. Hudlicky, A. Pavlath, ACS Monograph 187; American Chemical Society,
Washington, DC, 1995. 4. Synthetic Fluorine Chemistry, G. A. Olah, R. D.
Chambers, G. K. Surya Prakash; Wiley, New York, 1992. 5. Fluorine in Organic
Chemistry, R. D. Chambers; R. D. Chambers (Wiley-Interscience) Durham, 1973. 6.
Organofluorine Chemistry [l Principles and Commercial Applications, Eds.: R. E.
Banks, B. E. Smart, J. C. Tatlow; Plenum, New York, 1994. 7. Fluorine Compounds
[ Chemistry and Applications; N. Ishikawa, Y. Kobayashi; Kodansha Scientific,
1979.

KEMY/58 Feliiletvizsgal6 médszerek IV.
Riedel Miklés RIMKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
A feliiletvizsgalati modszerek attekintése a gerjesztd részecskék és a szekunder
részecskék szempontjabol. Elektrongerjesztéses (AES, EMP, LEED, REED),
ionbombazasos (RBS, SIMS, SNMS) és fotonbombézasos (ESCA, LAMMA, XPS)
modszerek. A mddszerek elve, késziilékek. A feliiletvizsgalati modszerek
teljesitOképességének osszehasonlitdsa és alkalmazasi teriiletei. Példak a mérési
eredmények, spektrumok értékelésére. Kotelezd irodalom: Riedel Miklos - Féz6
Attila: Feliiletvizsgalé modszerek (elektronikus tananyag). Ajanlott irodalom: O.
Brimmer (szerk.): Szilard testek vizsgalata elektronokkal, ionokkal és
rontgensugarzassal, Miiszaki Konyvkiado, Budapest, 1984. H. Diisterhoft, M.
Riedel, B-K Diisterhoft: Einfilhrung in die Sekundérionen-massenspektrometrie -
SIMS, Teubner VIg. Stuttgart, Leipzig, 1999. Charles Evans Assoc. Analitycal
Services 1999-2000 (elektronikus informaciés anyag)
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KEMY/60 Fizikai szerves kémia
Ruff Ferenc — RUFEAAT.ELTE

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6

A targy a szerves reakciék mechanizmusanak vizsgalatdban alkalmazott specidlis
fizikai-kémiai elméletek és reakcidkinetikai modszerek ismertetését tiizi ki célul, és a
kovetkezd fejezeteket targyalja: Izotopeffektus (kémiai egyensulyok izotépeffektusa,
a kinetikai izotépeffektus elmélete, primer és szekunder kinetikai izotopeffektus,
oldoszer-izotépeffektus). Kozeghatds (az olddszer hatdsa reakciok sebességére,
specifikus szolvatacid, empirikus old6szerhatas-paraméterek, séhatas). Savak,
bazisok, elektrofilek, nukleofilek. Homogén katalizis (sav-bazis katalizis, nukleofil
és  elektrofil  katalizis, = szomszédcsoport-kdzremiikodés, = micellakatalizis,
enzimkatalzis). Kotelez6 irodalom: Ruff Ferenc, Csizmadia G. Imre: Szerves
reakciomechanizmusok vizsgalata. Nemzeti Tankonyvkiad6é, Budapest (2000).
Ajanlott irodalom: Eric V. Anslyn, Dennis A. Dougherty: Modern Physical Organic
Chemistry. University Science Books, USA (2006). Dr. Szantay Csaba: Elméleti
Szerves Kémia, 3. kiadas. Miiszaki Kényvkiadd, Budapest (1984).

KEM/61 Nagyérzékenységii nukledris médszerek a kornyezeti analitikaban
Salma Imre — SAIKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
A nukledris analitikai mddszerek helye az analitikai mddszerek kozott.
Neutronaktivacios analizis (NAA): az aktivalas id6torvényei, Osszetett nuklearis
atalakulasok kinetikaja, Bateman-Rubinson egyenlet. Aktivaciés neutronforrasok. A
y-sugarzds mérése és értékelése: spektrométerek jellemz6i, miikodési elviik és
kalibralasuk, mérési statisztika. Az NAA mddszerei: abszolt, relativ, komparatoros
és paraméteres standardizalds. Interferencidk. Az NAA valtozatai: instrumentalis,
radiokémiai NAA, szubsztdchiometriai elv, prompt-y NAA. Kornyezetkémiai
alkalmazasok. Proton-indukalt rontgenemisszios analizis (PIXE): konnyi toltott
részecskék kolcsonhatdsa az anyaggal. A PIXE mddszerei: standardizalasi eljarasok
kiilonbdz6 targetvastagsag esetén. Az alkalmazott gyorsitok. Energiadiszperziv
rontgenspektrometria. Mikro-PIXE: nyaldbfékuszalas és térbeli felbontas. A PIXE
tipikus alkalmazasi kore a kornyezetkémidban: aeroszolok, biolégiai eredetii
anyagok, régészet. Kotelez6 irodalom: Salma, I., Miiszeres neutronaktivacios
analizis. In: Az elemanalitika korszeri modszerei, szerk. Zaray, Gy., 417-505. old.,
Akadémiai Kiad6, Budapest, 2006. Ajanlott irodalom: Erdtmann, G. — Petri, H.:
Nuclear Activation Analysis: Fundamentals and Techniques. In: Treatise on
Analytical Chemistry (Eds.: Elving, P. J. — Krivan, V. — Kolthoff, 1. M.), Willey,
New York 1986.; Vértes, A. — Nagy, S. — Klencsar, Z. (Eds.): Handbook of Nuclear
Chemistry. Kluwer Academic Publishers, Dordrecht 2003.

KEM/62 Vilogatott fejezetek a klasszikus fizikai kémiabol
Schiller Rébert — SCRHAAT.ELTE
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3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd

Egyenstlyi statisztikus mechanika (rovid attekintés). Irreverzibilis termodinamika
(rovid attekintés). Informacié és entrépia. Fluktuacidk, egyensilyi és stacionarius
folyamatok. Transzport egyenletek. Stochasztikus folyamatok, transzport
egyiitthatok elmélete. Perkolacié

KEM/63 Fémkomplexek oldatreakci6i és homogén katalizis
Simdndi Ldsz16 SILLABT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
Komplexek osztdlyozasa. Ligandumtipusok. Egyenstlyi reakciok. A katalizis
alapjai. TON, TOF.

KEM/64 Homogén katalizis
Simdndi Ldsz16 SILLABT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Katalizis alapjai. Hidrogénezési reakciok. Katalitikus ciklus, szelektivitas. Ligandum
hatasa a folyamat lefutasara.

KEM/65 Biopolimerek elméleti vizsgalata
Simon Istvdn — SIIMAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhetd
"Fehérjeszerkezetek elméleti vizsgalata" cimii heti két 6ras el6adas bemutatna a
fehérjék elsédleges szerkezetének, aminosav sorrendjének elemzését és kitérne a
motivumkeresés és a homoldgia azonositdas céljara kidolgozott vizsgélatokra.
Targyalnd tovabba a vizoldhaté és a transzmembran fehérjék térszerkezetének
sajatossagait, az elsédleges szerkezet, a térszerkezet, a fehérje stabilitas és a funkcio
kozotti osszefiiggéseket. A hangsulyt a statisztikus (bioinformatikai) megkozelitésre
helyezném, de kitérnék a molekulamechanikai és molekuladinamikai vizsgalatokra
is.

KEM/66 Alkalmazott NMR-spektroszképia
Sohdr Pdl — SOPKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
Hidrogén-rezonancia.  Flexibilis = molekuldk  spektruma, jelalak-analizis.
Szénrezonancia-spektroszkopia. A  széneltolddasokat megszabd  tényezdk,
téreffektus. Oldodszerhatasok, siftreagensek, kémiailag indukalt magpolarizacio.
NMR-méréstechnika. CW-késziilékek, integralt spektrum, hémérsékletfiiggés
vizsgalata. FT-spektroszkdpia, pulzusgerjesztés. Kettdsrezonancia-modszerek, NOE,
kapuzott lecsatolasok. DEPT, relaxaciés idék mérése. 2D-NMR spektroszkdpia.
COSY, HSC, NOESY. NMR-tomagréfia.

KEM/67 Az NMR spektroszkopia elméleti alapjai
Sohdr Pdl — SOPKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhet
Az NMR spektroszkopia elméleti alapjai. Fizikai alapfogalmak. A kémiai eltolodas
és 0OsszetevOi. Spin-spin kolcsonhatasok, csatolasi allandék. Elsérendii felhasadas,
multiplicitds- és intenzitasszabalyok. Magasabb-rendli kolcsénhatasok, tavolhat6
csatolasok. Kémiai és magneses ekvivalencia, spin-rendszerek. Az NMR spektrumok
kvantumkémiai értelmezése. A leggyakoribb spin-rendszerek kvantumkémiai
targyalasa.

KEM/68 Matematikai médszerek a kvantumkémiaban 1.

Surjdn Péter — SUPKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd

Az alapallapot meghatarozasa. Variacios elv, momentumok modszere. Eckart-
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egyenl6tlenség. Rayleigh-Schrodinger és Brillouin-Wigner perturbacioszamitras.
Perturbacios képletek extenzivitdisa.  Redukalt rezolvens. Perturbaciés sorok
konvergencidja, divergesn sorok felosszegzése. Particionalasi  technika.
Hulldmoperator, reakci6-operator, Lippman--Schwinger egyenlet, Bloch egyenlet,
Csatolt klaszter modszerek. A masodkvantdlt formalizmus kvantumkémiai
alkalmazasai. Soktest-perturbaciészamitas. Elektronstiriiség, Hohenberg-Kohn tétel,
sliriségmatrixok, természetes spinpélyak.

KEM/69 Matematikai médszerek a kvantumkémiaban II.
Surjdn Péter — SUPKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Gerjesztett és ionizalt éllapotok. Az atfedés matematikdja: nemhermitikus
operatorok, biortogondlis technika, ortogonalizacids elljarasok. Sajatértékegyenletek
gerjesztett allapotokra, Huzinaga tipusi egyenletek. Mozgasegyenlet (EOM,
equation-of-motion) formalizmus. Teljes rezolvens, Green fiiggvény. Az
egyrészecskés Green fiiggvény, polarizaciés propagator. Superoperator formalizmus.
Dyson egyenlet. Ionizaciés potencialok szamitasa. Spinoperatokok és spinallapotok,
permutéacios szimmetridk, Young-tablék. Irdalom: P. R. Surjan: Second Quantized
Approach to Quantum Chemistry, Springer, Heidelberg, 1989.; P.-O. Léwdin:
Studies in Perturbation Theory I-XIII. (cikksorozat tobb tjsagban).; R. McWeeny:
Methods of Molecular Quantum Mechanics, Academic, London, 1989.

KEM/70 Peptidmimetikumok
Siiliné Vargha Helga — EHA.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Polipeptidek szerkezete, szintézise. Oldatfazisu és szilardfazisu peptidszintézis.
Peptidomimetikumok fajtai, szintézisiik és felhasznalasuk.

KEM/71 Elektrédfolyamatok kinetikéja
Szabo Kdlmdn — SZKKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhetd
Az elektromos kett6s réteg szerkezete. Elektrokémiai termodinamika. Belsd, kiils6
és feliileti potencidl értelmezése és a kozottik 1évé kapcsolat. Elektromos és
adszorpcios jelenségek értelmezése szilard-oldat fazisok hataran. Elektrokapillaris
jelenségek, toltésnullapont-potencial, a fémek hidrofilitdsa. Az elektromos kett&s
réteg felépitését targyaldé modellek Osszehasonlitasa (a Helmholtz modelltél a
computer szimulaciés modellekig). A kettds réteg vizsgalatanak elektrokémiai és
nem elektrokémiai modszerei (pl. infravords és Raman spektroszképia). Az
elektrédfolyamatok kinetikdja. Az elektrodfolyamatok adltaldnos jellemzése. A
kiilonboz6 polarizaciés fajtdk targyalasa. A kettds réteg jellemz6i és az
elektrodfolyamatok sebessége kozotti osszefiiggések. Az elektrodfolyamatok
energetikai viszonyait leir6 elméletek targyalasa. Az elektr6dfém az oldészer
tulajdonsagai és a folyamatok aktivalasi energidja kozotti kapcsolat. Az
elektrédfolyamatok  vizsgalatanak  mddszerei. A felsoroltak  gyakorlati
felhasznaldsanak néhany vonatkozasa: korr6zié, kémiai aramforrasok, ipari
eljarasok.

KEM/72 A kvantumkémia modern moédszerei

Szalay Péter — SZPKAET.ELTE

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd

A masodkvantalt formalizmus: kelt6 és eltiinteté operatorok, ezek miiveletei,
felcserélési relacidik; Wick-tétel; Fermi-vakuum. A perturbaciészamitas
masodkvantalt formalizmusban: diagrammatikus targyalds; masod rend, harmad
rend, negyed rend ,disconnected” diagrammjai. Coupled-Cluster (CC) elmélet:
exponencialis operator; egyenletek; iterativ eljards és ennek kapcsolta a
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perturbaciészamitashoz; a klaszteroperator levagasa, a gyakorlatban hasznalt CC
modszerek; CCSD(T) modszer lényege. A Configuration Interaction (CI) modszer:
hullamfiiggvény ,ansatz”, ennek tulajdonsigai; a sajatértékprobléma iterativ
megoldasa, Davidson-eljaras; direkt CI modszer; multireferencia koncepcié; az
,unitér  csoport  modszer”,  Shavitt-graf és  annak  hasznélhat6saga.
Méretkonzisztencia: a CI modszer javitasanak lehet6ségei: Davidson tipusu
korrekciok, és CEPA tipusu iterativ eljardsok. Gradiens elmélet: tulajdonsagok
szamitasanak lehet6ségei; altalanositott Hellman-Feynman tétel;
energiafunkcionalok; geometriaoptimalas. Kotelez6 irodalom: kiadott anyag;
Ajanlott irodadalom: D.R. Yarkony (szerk.) Modern Electronic Structur Theory,
World Scientific, 1995.

KEM/73 A molekuladinamika spektroszképiai alkalmazasai
Szalay Péter — SZPKAET.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Az elektronok és atommagok mozgasanak szétvalasztasa, illetve egyiittes kezelése.
A molekuldk és az elektromagneses tér kolcsonhatasanak leirdsa idofiiggd
perturbaciészamitassal. A fotodinamikai események: gerjesztés, fluorszcencia,
fotodisszociacié. Spektrumok szimuldcidjara alkalmas modszerek: az un. ,linear
vibronic coupling” modell és a id6fiiggé molekuladinamika. Fotokémiai folyamatok:
kénikus atmetszések, ezek leirdsa; a fotokémiai folyamatok leirdsara alkalmas
kvantumos és klasszikus dinamikai modszerek, ,surface hopping”. Kotelezd
irodalom:kiadott anyag. Ajanlott irodadalom: R. Schinke: Photodissociation
dynamics, Cambridge University Press, 1995. H. Koppel, W. Domcke, L.S.
Cederbaum: Multimode Molecular Dynamics beyond the Born-Oppenheimer
Approximation, in Advances of Chemical Physics, 57, 59-246, 1984,

KEM/74 A fotoionizéci6 spektroszképiai alkalmazéasa
Szepes Ldszl6 — SZLKACT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhet6
A fotoionizacios spektroszképia elmélete. Az UPS berendezések felépitése, f6bb
egységei. Az UPS alkalmazdsa. Kotés-disszociacios energiak  kisérleti
meghatarozasa.

KEM/75 Rendszeres fémorganikus kémia
Szepes Laszlo — SZLKACT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Az el6adas soran a kovetkezd témateriiletek targyaldsara keriil sor: - Bevezetés és
definicidk; - A fém-szén kotés; - Fontosabb ligandumok; - Osztalyozas a ligandumok
donor-akceltor tulajdonsaga alapjan; - A fécsoportbeli elemek szerves szarmazékai; -
Az atmenetifémek szerves kémidja - Fém-fém kotés és oligonuklearis atmenetifém-
klaszterek

KEM/76 Sokvaltozos statisztikai médszerek
Szepesvary Pdl — SZPLAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
Statisztikai alapfogalmak. Egy és tobbvaltozos rendszerek altalanos jellemzése.
Tobbvaltozos statisztika alapjai. Alkalmazott tobbvaltozos statisztikai példak.

KEM/77 Fémek korrézidjanak vizsgélata
Szirdki Laura — SZLKABT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Korréziés (elektrokémiai) folyamatok elméleti alapjai példakon keresztiil: Fémek
anodos old6dasanak modelljei. A fém textrajanak és a feliilet mikrostruktirajanak
hatdsa az anddos oldddasra. Fémek passzivalodasa. Passziv rétegek kémiai,
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szerkezeti jellemzése, elektromos (félvezetd) tulajdonsdgai. Ponthiba modell. A
korrézié katédos folyamatai: hidrogénfejlédés, oxigénredukcié mechanizmusa. Sajat
fémionok hatasa a korréziora, autokatalitikus korrézi6. Korrozié fajtai: kivalté okok
és mechanizmusok; lyukkorr6zio, kristalykdzi korr6zio, fesziiltségkorrozio.
Korrézidsebesség meghatarozasi modszerek: Coulometria, polarizacios gorbék
analizise. Rp-modszer. Felharmonikus analizis. Elektrokémiai
impedanciaspektroszkopia alkalmazasa a korrézids vizsgalatokban. Témegtranszport
impedancia fiiggvények. Kronopotenciometria, kronamperometria, ciklikus
voltammetria alkalmazadsa a passzivalodas, helyi korr6zié jellemzésére. Kotelezd
irodalom: Dévay J.: Fémek korr6zidja és korréziévédelme Miiszaki Konyvkiadd
Budapest, 1979.; valamint szakcikkek specidlis témakoérokhoz. Ajanlott irodalom:
Kiss Laszl6: Az elektrokémiai fémoldodas kinetikdja, Akadémiai Kiadd, Budapest,
1980.; P. Marcus(Ed): Corrosion Mechanism in Theory and practice, Marcel Dekker,
2002.; P. Marcus and F. Mansfeld (Eds): Analytical Methods in Corrosion Science
and Engineering, CRC Taylor and Francis, (Ch. 11-13), 2006.

KEM/78 Aszimmetrikus szintézisek
Timdri Géza — TIGMAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
Enantioszelektivitas, diasztereoszelektivitds. Kirdlis reagensek alkalmazasa. Kiralis
katalizis. Enantioszelektiv hidrogénezés, epoxidalas, dihidroxilalas. Trost reakcio6 és
alkalmazasai. Kinetikus és dinamikus kinetikus rezolvalas.

KEM/79 A gazkromatogréfia alkalmazésai
Torkos Kornél — TOKKACT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Szarmazékképzési modszerek a gazkromatografiaban. Toltetes oszlopok alkalmazasa
a gazok analitikdjaban. Split, splitless és PTV injektalasi modszerek. ,,Pulsed/
unpulsed” injektalas. Pirolizis gazkromatografia. Szigetel6olajok vizsgalata, PCB-k
meghatarozasa olajokb6l. Robbanéanyagok gazkromatografisja. Elelmiszeranalitikai
modszerek. Mikotoxinok meghatarozasa gabona termékekbdl. GCMS technikak.

KEM/80 Elvalasztastechnika a szerves kémiéban
Torkos Kornél — TOKKACT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Az eltuciés kromatografia elmélete. A kromatografias csucs jellemzése. Késziilék
felépitése. Tanyérelmélet, sebességi elmélet, van Deemter egyenlet, linearis
sebesség. Retenidés adatok, injektdlasi technikdk, detektorok. Bioszeparacios
modszerek. A folyadékkromatografia alapjai. Adszorpciés, megoszlasi,
normalfazisi, forditott fazisi és ioncsere kromatografia. Méretkizarasos (gél)
kromatografia. Hidrofob kolcsonhatés, affinitds kromatogréafia. Elektromigracios
madszerek. Centrifugélas, ultracentrifugalas

KEM/81 Energiatermelés ltal okozott kornyezeti és egészségi karok
Térok Szabina — TOSMABT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
Az energiatermelés fontosabb tipusai. Az egyes energiatermelési folyamatok
emisszios hatdsa. Kornyezeti szennyezések tipusai. Légszennyezés energiatermeld
folyamatokban. Vizszennyezés energiatermel6 folyamatokban. Talajszennyezés
energiatermel§ folyamatokban. A kornyezetkarositdo folyamatok egészségiigyi
hatésa.

KEM/82 Langok kémiaja és fizikaja
Turdnyi Tamds — TUTKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhetd
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Az égéstudomany és alapfogalmai: laminaris és turbulens langok, el6kevert és nem
el6kevert langok, laminaris égési sebesség, fébb kisérleti elrendezések langok
vizsgalatara; néhany fontosabb égési reakcio kémidja: a hidrogén, a nedves CO és a
metan égése, korom keletkezése langokban; alacsony hémérsékleti szénhidrogén-
oxidacid, nitrogén-oxidok keletkezése langokban, mddszerek az NO koncentracié
csokkentésére; gazreakciok kémiai kinetikai vizsgélata, az egyes modszerek elényei
és korlatai, a gazkinetikai adatok jellemz6i és pontossdga; a reagalé aramlasok
leirdsa, a mérlegegyenletek numerikus és kozelit6 analitikus megoldasa. Kotelez6
irodalom: Az el6adas jegyzetelt anyaga, kiadhat¢/internetes PowerPoint file.
Ajénlott irodalom: J. Warnatz, U. Maas, R.W. Dibble: Combustion: Physical and
Chemical Fundamentals, Modeling and Simulation, Experiments, Pollutant
Formation, Springer, Berlin, 1996.; I. Glassman: Combustion, 2nd edition,
Academic, Orlando, 1987.; S.R. Turns: An introduction to combustion. Concepts
and applications, Second edition, McGraw-Hill, Boston, 2000.; M.J. Pilling — P.W.
Seakins: Reakcidkinetika, Tankdnyvkiadd, 1998; Reaction kinetics, Oxford Univ.
Press, 1995.

KEM/83 Reakciémechanizmusok vizsgélata
Turdnyi Tamds — TUTKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Reakciomechanizmusok kifejlesztése: reakciémechanizmusok eldallitasa
kézzel és szamitogépi programmal, az automatikus reakciomechanizmus-
eldallitas modszerei; lokalis és globalis érzékenységanalizis modszerek, az
érzékenységi egylitthatok értelmezése; az érzékenységanalizis alkalmazasai;
reakciomechanizmusok redukcidja: a mechanizmusredukci6  céljai,
anyagfajtdk és felesleges reakcidk elhagyasa mechanizmusbol; id6skala
analizis: a kvazistacionarius kozelités (QSSA) torténete, 1ényege, hibajanak
szamitasa, a lassu sokasagok (ILDM) elmélete és alkalmazasa a
reakciokinetikaban. Kotelezd irodalom Az el6adas jegyzetelt anyaga,
kiadhatd/internetes  vazlat.  Ajanlott  irodalom: Turanyi  Tamas:
Reakciomechanizmusok vizsgalata, Akadémiai Kiadd, 2010 (ISBN
9789630588508); A.S. Tomlin, T. Turanyi, M.J. Pilling: Mathematical tools
for the construction, investigation and reduction of combustion mechanisms
in: "Low temperature combustion and autoignition', eds. M.J. Pilling and G.
Hancock, Elsevier, 1997, pp. 293-437. A. Saltelli ; K. Chan ; M. Scott (eds.)
Sensitivity Analysis. Wiley, 2000 (ISBN: 0471998923). A. Saltelli ; S.
Tarantola ; F. Campolongo ; M. Ratto: Sensitivity Analysis in Practice: A
Guide to Assessing Scientific Models Wiley, 2004 (ISBN: 0-470-87093-1)

KEM/84 Alkalmazott szamitégépes szimulaciok

Turi Ldszlo — TULKAAT.ELTE

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd

Az el6adas célja a folyadékok atomi és molekularis szerkezetének-dinamikajanak
kutatasaban hasznalt szamitégépes szimulaciés modszerek megismerése. Az 6rakon
roviden vazoljuk egy-egy technikdnak az elméleti alapjait, a felmeriil6 numerikus
problémak megoldésat és a modszer alkalmazasi teriiletét. Klasszikus mechanikai
rész: Mechanikai és statisztikus mechanikai alapok, Monte Carlo moddszer,
potenciadlok, molekularis dinamika, MC és MD eredmények kiértékelése,
nemegyenstlyi molekularis dinamika, kisérleti kapcsolatok. Kvantummechanikai
szimulaciok: Born-Oppenheimer dinamika, Car-Parrinello dinamika,
Szemiklasszikus szimulaciok, dtintegral szimulaciok. Kotelez6 irodalom: Az el6adas
jegyzetelt anyaga, kiadhatd/internetes vazlat, valamint szakcikkek specialis
témakorokbdl. Ajanlott irodadalom: M. P. Allem, D. J. Tildesley, Computer
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Simulation of Liquids, Oxford University Press, 2003.; J. M. Thijssen,
Computational Physics, Cambridge University Press, 2000.; D. Marx, és J. Hiitter,
Ab Initio Molecular Dynamics: Theory and Implementation (Modern Methods and
Algorithms of Qunatum Chemistry, szerkeszt6: J. Grotendorst, John von Neumann
Institute for Computing, Jiilich, 1. kétet, 301-449, 2000).

KEM/85 Elemi reakciédinamika
Turi Ldszlo — TULKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
Az el6adads a kémiai reakcidk elemi aspektusait targyalja, kapcsolatot teremtve a
kémiai reakciok molekuldris alapjai és a kisérletileg mérhet6 kinetikai mennyiségek
kozott. Reaktiv és nem-reaktiv dinamika alapjai. Szorasi elmélet tematikus
klasszikus és kvantummechanikai targyaldsa. Reaktiv dinamika: a molekularis
dinamika kozelitései, potencidlfeliiletek, kémiai reakciék. Kémiai reakciok
sebessége, sebességi allandok. Adiabatikus és nem-adiabatikus reakciddinamika.
Nem-reaktiv dinamika; bevezetés a transzfer folyamatok dinamikaja. Kotelez6
irodalom: Az el6adas jegyzetelt anyaga, kiadhatd/internetes vazlat, valamint
szakcikkek specialis témakorokbdl. Ajanlott irodadalom: R. D. Levine és R. B.
Bernstein, Molecular Reaction Dynamics and Chemical Reactivity, Oxford
University Press, 1987.; V. May és O. Kiihn, Charge and Energy Transfer Dynamics
in Molecular Systems, Wiley, Weinheim, 2004.; C. Cohen-Tannoudji, B. Liu és F.
Laloé, Quantum Mechanics, Wiley, New York, 1977.

KEM/86 Tomegspektrometria II.
Vékey Kdaroly — VEKLAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
A tomegspektrometria az egyik legfontosabb analitikai mddszer. Az el6adéas soran a
tomegspektrometria modern modszereit és alkalmazasait tekintjiik at, igy példaul a
GC-MS, HPLC-MS, MS-MS moddszereket, kornyezet- és gydgyszeranalitikai,
proteomikai, klinikai kémiai alkalmazasokat. Az egyes doktoranduszok egyéni
feladatokat kapnak: Részletes irodalmazas utan ebbd&l ebbdl tanulméanyt és el6adast
készitenek, melyeket az el6adasok végén kozosen értékeliink. Ajanlott irodalom:
Mass Spectrometry: A Foundation Course by K. Downard

KEM/87 Nuklearis szerkezetvizsgalé médszerek
Vértes Attila — VEAKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Az el6adés foglalkozik a Mdossbauer-spektroszkopia (MS) magfizikai-, szilardtest
fizikai-, és atomfizikai alapjaival, valamint az MS transzmisszios, reflexids és
konverziés-elektron — meéréstechnikdival. A  hallgatésag megismerkedik a
szinkrotronsugarzds és a  Mossbauer-effektus  6sszekapcsolasan  alapuld
modszerekkel is. Bemutatasra keriilnek a pozitronannihilaciés spektroszképia (PAS)
elméleti alapjai és haromféle mérési lehet6sége, a szogkorrelaciés, a Doppler
kiszélesedés és az élettartameloszlas technikdja. A miion spin-relaxacio, -rotacié és
-rezonancia (mSR) leirdsdval és mérési lehet6ségeivel, valamint a nehéz negativ
részecskékkel képz6d6 egzotikus atomok keletkezésével és bomlasaval roviden
foglalkozunk. A mérési modszerek kémiai alkalmazasi lehet6ségeit példak
illusztraljak. Ajanlott irodalom: A. Vértes, I. Kiss: Nuclear Chemistry, Akadémiai
Kiadé, Elsevier, 1987.; A. Vértes, L. Korecz, K. Burger: Mdssbauer Spectroscopy,
Akadémiai Kiadd, Elsevier, 1979.; A. Vértes, S. Nagy, Z. Klencsar (editors):
Handbook of Nuclear Chemistry, Kluwer Academic Publishers, 2003.

KEM/88 A plazmaspektroszképia analitikai alkalmazéasa
Zdray Gyula — ZAGKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhetd
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Plazméak fizikai és kémiai jellemzése. Nagyfrekvencids plazmak, mint sugar- és
ionforrasok. A plazméba torténd mintabevitel moddszerei folyadék és szilard
halmazallapotd anyagrendszerek vizsgalatara. Az induktiv és kapacitiv csatolast,
valamint a mikrohulldmi plazméak szerepe a nyomelemzés és az elemspeciacid
teriiletén. Plazmaforrasok alkalmazasan alapulé méréstechnikdk analitikai
teljesit6képességének jellemzdi. Kotelez6 irodalom: Zaray Gyula, Az elemanalitika
korszeri modszerei, Akadémiai Kiad6 2006.; Szakcikkek a fenti témateriiletekrol.
Ajanlott irodalom: A. Montaser, P.W.Golightly , Inductively coupled plasmas in
analytical atomic spectrometry, WHC, 1997.

KEM/89 Kornyezeti analitika
Zdray Gyula — ZAGKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Kornyezeti mintdk (gaz, aeroszol, viz, lebegbanyag, iszap, talaj) vételére szolgald
modszerek. Mintael6készitési eljarasok kornyezeti mintdk analitikai kémiai
vizsgalatahoz. Mikrohullamu feltaras és extrakcio. Atom- és
molekulaspektroszképiai, valamint kromatografias modszerek szennyezdk
azonositasara és kvantitativ meghatarozasara. Monitoring rendszerek (LIDAR,
DOAS) szennyez6k emisszidjanak folyamatos vagy id6szakos kovetésére. Kotelezd
irodalom: Torkos Kornél, Zaray Gyula: A bioszférat szennyezd anyagok
kornyezetanalitikai vizsgalata, a Nandsi Irén szerkesztette Humanokoldgia c. konyv
8. fejezete. Medicina Konyvkiadé 1999. A témakorhoz tartozé szakcikkek.
Valaszthaté irodalom: Dinya Zoltdn és mts-i: Kornyezetszennyez6 szerves
vegyiiletek analitikdja, Kossuth Egyetemi Kiadd, Debrecen 2002.

KEM/90 Dusitdsos moédszerek az atomspektroszképidban
Zihné Perényi Katalin — ZIPKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Bevezetés, alapfogalmak. Szennyez6dés okai és csokkentésének modjai,
laboratériumi tisztasag, elemveszteség elkeriilése. Aramlé rendszerii analizis (flow
injection analysis, FIA): alapelve, diszperzio, technikai megoldasok. Hidridképzés:
hidridek fejlesztése, pH, oxidacids allapot és matrix hatasa, faziselvalasztas,
kifagyasztas (cryotrapping), detektalas. Folyadék-folyadék extrakcid: fémkelatok,
fémkomplex savak, semleges, koordinative szolvatalt vegyiiletek stb. extrakcioja,
oldészerek, visszaextrakci6. Csapadékképzés: matrix eltdvolitdsa, lecsapas
modszerei, koprecipitacio: nyomelemek levalasztasa, hordozé kivalasztasa,
alkalmazdsa nyomelemzésben és specidcidra. Szorbens extrakcid: fémkelatok
megkdtése apolaris oszlopon és fémionok visszatartdsa hordozén adszorbealt
kelatképzével, adszorbensek tipusai, komplexképzd csoportok, technikai
megoldasok. Dusitas ioncserélén, kelatképz6 ioncserélén: ioncsere elmélete,
egyensily és szelektivitas, ioncseréld tipusok, kelatképzé csoportok, hordozék
(gyanta, cellul6z, szervetlen ioncserélék), beépités FIA rendszerbe. Kapcsolt
technikak: speciacié fontossaga, elvélasztastechnikdk (HPLC, GC, kapillaris GC,
kapillaris elektroforézis — CE) és atomspektrometridk (ICP-AES, ICP-MS, GFAAS,
FAAS stb.) kombinélasa, interface (0sszekot6elem) megoldasok. Field flow
fractionation (FFF): elvalasztastechnika és dusitas, elve, tipusai, alkalmazasi
teriiletek. Kotelezd irodalom: A hallgatok az el6adas anyagat Powerpoint file-ként
megkapjak. ; A. Mizuike: Enrichment Techniques for Inorganic Trace Analysis,
Springer-Verlag, Berlin-Heidelberg-New York, 1983. Ajanlott irodalom: Z. Fang:
Flow Injection Atomic Absorption Spectrometry, Wiley, 1995.; F. Macasek, J.D.
Navratil: Separation Chemistry, Ellis Horwood, New York, London, 1992.; Flow
Injection Atomic Spectroscopy, ed. by J.L. Burguera, Marcell Dekker Inc., New
York, Basel, 1989.; Inczédy J.: loncserélék analitikai alkalmazasa, Miiszaki
Konyvkiado, 1962
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KEM/91 Siiriségfunkcional médszerek az elektronszerkezet leirasara
Angydn Jdnos (University of Henry Poincaré, Nancy, France)
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
Funkcionalszamitas alapjai. Elektronsiirliség és parsliriség fogalma; kicserél6dési-
korrelacids lyuk. Siiriségfunkcionalok néhany egyszerii rendszerre (elektrongaz, H
és He atom). Hohenberg-Kohn tételek. Thomas-Fermi modszer. Kohn-Sham elmélet.
Kicserélédési és korrelacios (xc) funkciondl. A lokdlis siirliség kozelités.
Altaldnositott gradiens kozelités. Adiabatikus csatoldss moédszere. Palyafiiggé
funkcionalok. A Kohn-Sham médszer gyakorlati hatdrai. Uj iranyzatok a
stirliségfunkcionalok tovabbfejlesztésére. Konceptuélis DFT.

KEM/92 Vakuumtechnika
Frigyes Ddvid — FRDKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
A tantargy megismerteti a hallgatékat a vakuumtechnika alapvetd elméleti és
gyakorlati vonatkozasaival. F6bb témakorok: a vakuumtechnika torténete; a vakuum
definicioi;
elméleti alapok (kinetikus gazelmélet, iitkdzési szamok, gazok hé- és elektromos
vezetése, transzportfolyamatok), vakuum-kompatibilis (és -inkompatibilis) anyagok,
vakuumszivattytuk, vakuummérék, vakuumrendszerek, szabvanyok, hibakeresés
Kotelez irodalom:
A hallgatok az 6rai anyagot megkapjak:
http://www.chem.elte.hu/departments/altkem/vakuumtechnika/
Ajanlott irodalom:
S. Dushman A vakuumtechnika tudoményos alapjai, Akadémiai Kiadd, Budapest
1959..

KEM/93 Elemi és alkalmazott kvantumkémia
Szabados Agnes SZAKADT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhet6
A targyat azok szamara hirdetjiik, akik a Kémia Doktori Iskolaba valé beiratkozast
megel6z6en nem tanultak elemi kvantumkémiat. Tipikusan kiilféldi hallgatok
igényeihez illeszkedik, angolul és franciaul érhet6 el.

KEM/94 Proteome Analysis and Protein Structure
Mez6 Gdbor MEGLABT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Proteome Analysis and Protein Structure.

KEM/95 Alkalmazott elektrokémia el6adas

Lakatosné Varsdnyi Magda LAJMAAE.ELTE

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd

Az el6adas programja (két ora/hét) Osszefoglalja az elektrodfolyamatok és a
passzivalddas elméleti alapjait, valamint az elektrokémia egyen és valtoaramu
vizsgdalati modszereit. Bemutatja az elektrolizis altalanos alapelveit, az elektrokémiai
fémmegmunkalas valamint a katédos fém és otvozetlevalasztas elméletét. Példakkal
illusztréalja az elektrokémiai eljarasok alkalmazasat a nanotechnologiai kutatasokban.

Tematika:

. Kémiai és elektrokémiai folyamatok egyenstilya

. Elektrodfolyamatok kinetikaja. Atlépési polarizaci6. Difftizios tilfesziiltség.
. Passzivalodas. A passziv allapot kialakuldsa anodos polarizacioval és

oxidalészerek hatasara. A filmképz6dés mechanizmusa, A passziv réteg vizsgalata
nemelektrokémiai modszerekkel.
. Egyen és valtdarama kisérleti modszerek. Az elektrokémiai eljarasok
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alkalmazdsa a nanotechnoldgia, és a szenzorfejlesztés teriiletén.

. Elektrolizis. Galvanikus fémlevalasztds egyen és pulzalé &rammal. A
fémlevalasztast befolyasolé paraméterek. Az oOtvozetlevalasztas elméleti alapjai.
Arammentes fémlevélasztas. A fémlevalasztas kornyezetszennyezé hatésai.

. Nanoszerkezetii vékonyrétegek (mono és multi rétegek) el6allitdisa nem-
staciondrius elektrokémiai eljarassal
. Kémiai dramforrasok. Tiizel6anyag elemek

KEM/96 Fotofizika és fotokémiai kinetika
Demeter Attila DEAMAAE.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Fotofizika és fotokémiai kinetika” specialkollégium az elemi reakcidkinetika és a
fotokémia alapfogalmainak ismertetése utdn, a szerves vegyiiltek fotokémiajat
dolgozza fel a kinetikai tulajdonsdgok megismerésére helyezve a hangstilyt.
Bemutatja a preparativ szerveskémidban, valamint a kinetikai vizsgalatokban
haszndlt eljarasokat, igy a fluoreszcencids szinképelemzést és a kiilonb6z6
id6felbontott modszereket is. A fotofizikai targyu érak utan, a fotokémia jellegzetes
reakciotipusai keriilnek targyaldsra, mikézben az egyes témakorokhodz kapcsolédd
reprezentativ vizsgalatsorozatok bemutatasara is sor keriil. Kitekintésképpen
diszkutalasra keriilnek olyan osszetett rendszerek is, amelyekben a fotokémidnak
fontos a szerepe: példaul a 1égkorkémiai, vagy egyes biologiai-élettani jelenségek.

KEM/97 Sokvaltozés statsztikai modszerek II. Paraméterbecslés

Szepesvdry Pdl — SZPLAAT.ELTE

3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
Modellek és modellek paraméterei. Linearis, paramétereikben linearis, nem linearis
modellek, A paraméterbecslés legkisebb négyzetes modszere. Sokvaltozos linearis
sulyozatlan és silyozott paraméterbecslés. A regresszio diagnosztikdaja. Modell- és
esetjosagot jellemzd mennyiségek. Regresszid rosszul kondicionalt esetekben.
Ridge regresszio, f6komponens regresszid, parcialis legkisebb négyzetes (PLS)
paraméterbecslés. Nemlinearis modellek. Paraméterbecslési lehet6ségek,
algoritmusok.

KEM/98 Ciklodextrinek, mint a szénhidréatalapti nanotechnolégia sokoldalt képvisel6i
Szente Lajos - SZLQAAT.ELTE
Fenyvesi Eva -
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
A ciklodextrinek az innovativ gyodgyszerformuldazds kedvelt segédanyagai,
kiilonleges szupramolekuldris szerkezetek alapanyagai, a kirdlis elvalasztasok
legfontosabb szelektorai. Vizes oldataik a zoldkémia elfogadott olddszerei. Ma mar
a legtobb nagy gyogyszergyar formulazasi protokolljaban szerepel a ciklodextrines
komplexalas. Az analitika, kiillondsen a kiralis elvalasztasok teriiletén szinte
megkeriilhetetlen a ciklodextrinek alklamzasa. A tervezett el6adasok ezeken a
témateriileteken mutatjdk be a tajékozodashoz sziikséges alapismereteken kiviil a
kutatasok legtjabb eredményeit.

Az egyes el6adasokat az adott szakteriilet legjobb ismer6i tartjak (Dr. Csempesz
Ferenc, Dr. Fenyvesi Eva, Horvathné Dr. Otta Klara, Dr. Ivanyi Rébert, Dr.
Jicsinszky Laszlo, Dr. Kolbe Ilona, Dr. Puskas Istvan, Dr. Szente Lajos).

Az el6adasok helyszine megbeszélés szerint az ELTE TTK valamelyik terme vagy a
CYCLOLAB Kft. (IX. Illatos 1t 7.) tanacsterme.

KEM/099 Szamitogépes gyogyszertervezés
Keserti Gyorgy Miklés - KEGRAAT.ELTE
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3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd

A targy célja, hogy szemléletformalo jelleggel megismertesse a hallgatokat a
szamitégéppel segitett gyogyszertervezésben legkiterjedtebben alkalmazott
modszerekkel: a) molekulamechanika és konformdaciés analizis; b) kvantitativ
szerkezet-hatds 0Osszefiiggések; c¢) makromolekuldris szamitasok. Az elGadas
bemutatja a legfontosabb eljarasokat els6dleges hangsilyt helyezve ezek gyakorlati,
els6sorban gyogyszeripari felhasznalasara. A kurzus az alabbi témakoéroket fogja at:
1. Bevezetés a gyogyszerkutatasba. A gyogyszertervezés fejlédése napjainkig. (2h);
2. Molekulaszerkezeti modellek épitése szamitogéppel. A molekula geometriai
alapfogalmak és sztereokémiai matematikai leirdsa. A molekula mechanika elméleti
alapjai. A molekula mechanikai alapegyenletei, az energia szamitas részletei. (4h); 3.
Bevezetés az er6tér alapi konformdcids analizisbe (4h); 4. Hatas-szerkezet
Osszefiiggés vizsgalatok 1. QSAR-modellek (Free-Wilson analizis, Hanch analizis,
COMFA analizis) (4h); 5. Hatas-szerkezet osszefiiggés vizsgalatok 2. Szerkezet
alapt tervezés, dokkolds ADME paraméterek szamitasa (4h); 6. Hatas-szerkezet
Osszefiiggés vizsgalatok 3. Virtualis sziirGvizsgalatok a gyogyszerkutatasban (4h); 7.
Gyakorlati bemutaté: QSAR modellek alkalmazasa a modern gydgyszerkutatasban.
Dokkold programok. Virtudlis sziirés (4h)

KEM/100 Lecture Series in English
Inzelt Gyorgy — INGKAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
Kiilfoldi el6adok altal tartott eléadassorozat.

KEM/101 Biomolekuldk témegspektrometrias vizsgalata
Szabé6 Pdl — SZPOAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
A targy célja megismertetni a hallgatdkkal a biomolekulak vizsgalatat lehet6vé tevé
tomegspektrometrias modszereket, technikdkat, a mintael6készitési eljarasokat, a
mikromennyiségek kromatagrafias elvalasztasi illetve tisztitdsi lehetGségeit.
Gyakorlati példakon keresztiill bemutatdsra keriill a legfontosabb biomolekuldk
(fehérjék, nukleinsavak, szénhidratok, lipidek, vitaminok) méltomegmeghatarozasa,
szerkezetazonositasa, illetve mennyiségi ~meghatarozdsa. A  mennyiségi
meghatarozdsok kapcsdn targyalasra keriilnek a kiilonb6zé célmolekuldk
(gybgyszermolekuldk, metabolitok, narkotikumok, doppingszerek) bioldgiai
matrixokbdl torténdé meghatarozasanak lehetséges modjai. Sz6 lesz tovabba az

,,,,,,

KEM/102 NMR spektroszképia elmélete és méréstechnikaja
Rohonczy Jdnos — ROJKABT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet

KEM/103 Szilard anyagok NMR spektroszképidja
Rohonczy Jdnos — ROJKABT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
1. A magspin-kolcsonhatasok fajtai. Jellegzetes energia-atmenet tartomanyok
2. Kolcsonhatasi tenzorok tulajdonsagai
Euler szogek, forgatasok definiciéi
Irreducibilis szferikus tenzor-reprezentacio, Wigner féle rotaciés matrix szerepe
3. A kémiai arnyakolas anizotropiajanak mérése
Egykristaly NMR, a CSA ([, D)szogfiiggése
Porspektrumok kiszélesedése, CSA
4. Mégikus szog kortili forgatas (MAS)
A CSA hatasa a MAS spektrumra, forgasi oldalsavok
Méréfej geometridja, a mintatartok és turbinak szerkezeti anyagai
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5. Keresztpolarizaciés kisérletek (CP)
Pulzusprogram, valtozatok
Hartmann-Hahn rezonanciafeltétel spintermodinamikai értelmezése
Kontaktid6 optimaldsanak szempontjai. TOSS és SELTICS szekvenciak.
6. A dipolaris csatolas természete
Dipolaris csatolas [-szogfiiggése egykristalyban
Dipolérisan csatolt 1/2 spinli magok porspektruma
7. Forgatas spin-térben
WAHUHA, MREV-8 BR-24 szekvenciak.
Lee-Goldburg lecsatolas elve. FSLG és PMLG véltozatok.
8. Kvadrupdlus csatolas természete
Kvadrupdlus aktiv magok
Kvadrupélus csatolasi alland6 és kvadrupolus frekvencia paraméterei
Kvadrupélus koélcsonhatas Hamilton operatoranak szferikus
tenzorreprezentacidja
H, els6 rendben, és annak [ szerinti szogfiiggése
H, masod rendben. Szimmetrikus dtmenetek [ szerinti sz6gfiiggése
Kvadrupélus izotr6p shift, kozponti &tmenet tipikus jelalakja
9. DOR spektroszkopia
A masodrendii kvadrupdlusfrekvencia szogfiiggése és a DOR kapcsolata
A méréfej szerkezete, a modszer elényei, hatranyai
10. DAS spektroszkdpia
DAS pulzusprogram. DAS mérofej szerkezete
A P,([0) és P,(0) Legendre polinomok alakja, és grafikus megjelenitésiik
A DAS echo megjelenésének méréstechnikai feltétele
A 2D DAS spektrum elvi magyarazata a projection cross-section elv alapjan
A shearing transzformacié célja, megvaldsitasanak valtozatai
11 MQMAS
Pulzusprogram. A kvadrupélus-echo megjelenésének méréstechnikai
feltétele
A koherencia-titvonalvéalasztas szerepe a kvad-echo kialakulasaban.
A kvadrup6lus izotrdp shift megjelenése az F2 és F1 tartomanyokban.
Frekvenciatengely skalazasa F1-ben.
MQMAS valtozatok, elényeik
12. STMAS
Az 1D MAS CT és ST jelek megjelenése,
A forgési oldalsavok 6sszevonasanak kisérleti feltételei
A 2D kvadrup6lus-echo megjelenésének méréstechnikai feltétele
A koherencia-titvonalvalasztas szerepe a kvad-echo kialakulasaban.
Az ST-CT és CT-CT korrelacidsjelek kozotti kiilonbség jellemzése
STMAS vdéltozatok, el6nyeik
13. Dupla-rezonancia kisérletek
A SEDOR elve, pulzusprogramja
A diploréris-csatolés frekvencidjanak atom-atom tavolsagfiiggése
A REDOR elve, pulzusprogramja, a REDOR jel [I-paramétertl val6
fliggése.
A [l és az atom-atom tavolsag kapcsolata
14. A legfontosabb szilard NMR-el vizsgalhat6 magfajtak
»Si: ¥Al, 7O: Spin, izotépgyakorisag, érzékenység, T, relaxacios id6
A legismertebb kémiai eltol6dastartomanyok
A CP-MAS alkalmazaséanak lehet6ségei
Jellegzetes minta-fajtak
Izotop-dusitas sziikségessége, tipikus modjai
Egyéb jol mérhet6 magfajtak: *Na, "'B, *'P, *Rb
Kevésbbé mért magfajtdk: “N, Mg, S, **Cl, ¥K, ¥Y, '®Ag stb.
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Spin, izotépgyakorisag, érzékenység, T; relaxacios id6
Kvadrupdlus csatolas mértéke
A legismertebb kémiai eltolédastartomanyok, példak

15. Fontos 1/2 spinii magok: 'H, *F, *C, N, ”’Se, *’Sn, **Pt, **T1, *’Pb
Izotopgyakorisag, érzékenység, T, relaxacids idé
A legismertebb kémiai eltolédastartomanyok, példak

KEM/104 A fehérjekrisztallografia modszerei
Harmat Veronika — ROJKABT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelez6, nem ismételhetd
A kurzus a makromolekulak réntgendiffrakcids szerkezet-meghatarozasanak
modszereit gyakorlati megkdozelitésben targyalja.

I. Elméleti alapok. A médszer lehet6ségi és korlatai. Az elektronsiiriiségi fiiggvény
és a szerkezeti tényez6 viszonya.

II. Kristalyositési és adatgyiijtési médszerek és stratégidk
III. A fazisprobléma megoldésa.
IV. Az elektronsiiriiségi térképt6l a molekula térszerkezetéig

V. A szerkezet validalasa, hibaforrasok a szerkezetmegoldas soran,

Uj irdnyzatok és kihivasok a fehérjekrisztallografidban. Alkalmazasok a
gyogyszertervezésben. Membranfehérjék  szerkezetvizsgalata.  Id6felbontasos
krisztallografia

KEM/105 Sziliciumorganikus kémia
Szalay Roland — SZRKABT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
A Si-atom bevitelének hatésa a szerves vegyiiletek fizikai és kémiai tulajdonsagaira.
A szilicium-szén-, ill. a szilicium-heteroatom-kotés természete. A Si-organikus
vegyiiletek elfallitasanak &ltaldinos modszerei. A fontosabb  Si-organikus
vegyliletcsoportok (szilanok, halogeno-szilanok, sziloxanok, szilatianok, szilazanok,
szilil-fémek, stb.) szerkezetének és reakcidkészségének targyalasa. Reaktiv Si-
vegyiiletek (szililének és szarmazékai) eléllitasa, szerkezetvizsgalata, jellemzd
reakcioik bemutatdsa. Poli-szilanok, ill. —karbaszilanok kémidja. Szerves vegyiiletek
Si-szarmazékainak jelentGsége a szerveskémiai szintézisekben: a szilil-csoport, mint
védo-, ill. aktivald csoport. Kemo-, regio-, ill. sztereoszelektiv szililezési eljarasok.
A Si-organikus  vegyiiletek alkalmazdsa az anyagtudomanyokban. A
szilszeszkvioxanok jelent6sége. Bevezetés a biosziliciumorganikus kémiaba. Si-
tartalmu gyogyszerek.

KEM/106 Elméleti Szerves Kémia II.
Hajos Gyorgy — HAGMAAE.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd

KEM/107 Szerves és biomolekularis kémia tjabb eredményei
Hajos Gyérgy — HAGMAAE.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6

KEM/108 A bioldgiai fehérjeszintézis kémidja
Gdspdri Zoltdn — GAZKACT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhet6
A kurzus célja: a bioldgiai rendszerekben zajlo peptid- és fehérjeszintetikus
folyamatok (transzlaci6, nemriboszomadlis peptidszintézis) ismertetése az
alapképzésnél lényegesen mélyebb szinten, a legmodernebb, elsésorban
szerkezeti eredmények bemutatdsdval, értelmezésével és Osszefiiggéseik
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megyvilagitasaval. A kurzust elvégzo hallgatok betekintést kapnak a korszer(i
szerkezetvizsgal6 modszerek segitségével elérhet6 biokémiai jellegii
ismeretekbe konkrét, biotechnologiai és gyogyaszati szempontbol is 1ényeges
tématertilet kapcsan. Természetesen a szerkezeti eredményeket a kapcsol6dd
kémiai, biokémiai jellegi vizsgalatok eredményeivel kiegészitjiikk. A kurzust
felvevd hallgatok: A Kémia Doktori Iskola minden érdekl6dd hallgatdja,
kiilonosen ajanlott a biologiahoz, biokémiahoz vagy peptidkutatashoz,
valamint szerves reakciomechanizmusok vizsgéalatdhoz ko6t6dd teriileteken
dolgozok szamara Sziikséges elGismeretek: els6sorban a biokémiai (pl.
Biokémia c. targy) illetve makromolekularis  szerkezetvizsgalati
maddszerekkel (NMR-spekrtoszképia, rontgenkrisztallografia) kapcsolatos
elGismeretek A kurzus menete és értékelése: A félév soran a tematikaban
érintett témakorok részletes megbeszélése, tobb alkalommal szamitogépes
térszerkezetmegjelenitéssel segitve Osztalyzat: a félév végén 5 oldalas, kotott
formatumt dolgozat irdsa az oktatdval el6re egyeztetett témabdl és
forrasokbol Tervezett tematika: 1.A transzlacié és a nemriboszomalis
fehérjeszintézis elhelyezése a sejt biokémiai rendszerében 2.A
nemriboszomaélis fehérjeszintézis részletei: enzimek, reakciomechanizmusok,
termékek 3.Az RNS-molekuladk térszerkezeti és katalitikus tulajdonsagainak
attekintése példakkal 4.A hirvivd RNS jellemzése:, az illesztés (splicing)
mechanizmusanak és a résztvevl faktoroknak részletes bemutatdsa 5.A
riboszoma és alkotérészeintk részletes bemutatdsa az 1j, atomi szintll
térszerkezeti adatok alapjan 6.A transzlacio iniciaciéja I. Inicacié prokaridta
rendszerekben 7.A transzlaci6 iniciacigja II. Inicidciés mechanizmusok
eukariétakban 8.A kodonfelsismerés mechanizmusa, a pontos transzlacié
biztositasa 9.A szelenocisztein és a pirrolizin beépiilése 10.A polipeptidlanc
elongacidja, a peptidkotés kialakulasa 11.A transzlokaci6 mechanizmusa, az
ehhez sziikséges fehérjefaktorok miikodése 12.A peptidszintézis terminacioja,
a polipeptidlanc hirdolizisének mechanizmusa 13.A fehérjeszintézist gatld
antibiotikumok hatdsmechanizmusa 14.A sziilet6 polipeptidlanc feltekeredése
(kotranszlacionalis  folding), valamint szignéalszekvencidk  hatdsara
bekovetkezd események transzlacié kdzben (pl. membranfehérjék szintézise)

KEM/109 Szerves makromolekuldk hébomlasa
Blazsé Marianne — BLMLAAT.ELTE
3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd
H6 hatasara bekovetkezd kémiai reakciok szerves anyagokban. Szintetikus
polimerek h6bomlasi folyamatai (poliolefinek, vinil polimerek, PVC, gumik,
poliéterek, poliészterek, poliamidok, poliuretdnok, fenolgyanta, epoxi
gyantak, sziliciumorganikus  polimerek). Fa és  mezdgazdasagi
melléktermékek (biomassza) termeészetes polimer OsszetevOinek (celluléz,
lignin) hébomlasa. Szerves makromolekularis anyagok az ipari, és
kommunalis hulladékokban. Pirolizis alkalmazasa hulladékok hasznositasara.
Mianyag és biomassza hulladékok hébomlastermékeinek katalitikus
talakitdsa. Asvéanyi szén- és koéolaj feldolgozéipari melléktermékek
hébomlasa és katalitikus atalakitasa. Ajanlott szakirodalom: Feedstock
Recycling and Pyrolysis of Waste Plastics, J. Scheirs, W. Kaminsky
(Editors), John Wiley, 2006

KEM/110 Sztochasztikus folyamatok a fizikai kémidban
Schiller Rébert — SCRHAAT.ELTE
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3 kredit, elmélet, nem kotelezd, nem ismételhetd

Témavazlat: - Ingadozasi jelenségek az idoben o Autokorrelacios fliggvények
o Nyquist zaj o Onsager-féle reciprocitasi relacié o Transzportegyiitthatok és
regressziés hipotézis o Fluktuacio-diszipacio tétel - Stochasztikus folyamatok
matematikdja o Markov-folyamatok o Vezéregyenlet és Fokker-Planck
egyenlet o Kémiai kinetikai alkalmazadsok - Difftzi6 és Brown-mozgas o
Bolyongéas o Langevin-egyenlet

KEM/AH-KV Athallgatés, kreditatvitel
Athallgatassal maximum a tanulméanyi kreditek 30 %-a szerezhet meg, mig kredit
atvitellel maximum 50 %.

Kutatasi modul (megszerezheto kredit: 156):

KEM/KUT Iréanyitott kutatémunka (megszerezhetd kredit 24/I-I1.tanév, 27/5-6. szemeszter)
1 kredit/30 hallgat6i tanulmanyi munkadra, doktori kutatas, nem kotelez8, nem
ismételhet6
Az iranyitott kutatbmunka a témavezet6 iranyitasaval folytatott kutatds. Kutatasi
munkaval osszesen 156 kutatasi kredit szerezhet6. Az I-IV. félévben félévenként 24
(6sszesen 96), a I1I. évben 2 x 27, azaz 54 kredit szerezhet6 amennyiben a hallgato a
javasolt tanulmanyi elémenetelt koveti.

KEM/BESZ Beszamol6 (megszerezhet kredit: 6)

6 kredit, nem kotelezd, nem ismételhet6
A 3. félévi beszamolonapon tartott el6adas kreditértéke: 6 kredit.
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VI. Ertékelési, ellendrzési szabélyok:

Egy heti 2 6rés el6adason vald részvétellel, felkésziiléssel és sikeres vizsgaval 3 kredit szerezhetd. A képzés
6 féléve soran minden hallgaténak legalabb 24, kontaktora hallgatasaért kapott kreditet kell szereznie. A kur-
zusok teljesitését a targy el6adoja 6tfokozat (1-2-3-4-5) skalan értékeli és a hallgaté indexében, valamint az
ETR rendszerben igazolja.

Ezt lehetGleg az els6 4 félévben kell elérni. Az 1-4 szemeszterben 1-1 el6adas felvétele kotelezd, kivéve ha a
2. évig mar megszerezte az 6sszes kotelez6 kreditet vagy méltanylast érdemld okbdl halasztast kapott.

Egy éras el6adas, specialis kollégium, vendégel6adoi kurzus vagy mas intézménynél végzett tanulmanyok
esetén a kreditszamot egyedileg hatdrozza meg a Doktori Iskola Tandcsa, a benyujtott tematika,
engedélykérés alapjan a targy felvételekor.

Athallgatassal maximum a tanulmanyi kreditek 30 %-a szerezhet6 meg, mig kredit 4tvitellel maximum 50 %.

Az iranyitott kutatdbmunka a témavezetd irdnyitasaval folytatott kutatds. Kutatasi munkdval ésszesen 156 ku-
tatasi kredit szerezhet6. Az I-IV. félévben félévenként 24 (6sszesen 96), a III. évben 2 x 27, azaz 54 kredit
szerezhetd amennyiben a hallgaté a javasolt tanulmanyi elémenetelt koveti.

A kutatési tevékenységet a témavezetd haromfokozatt skalan (kivaléan megfelelt — megfelelt — nem felelt
meg) értékeli. A kutatasteljesitmény kredites értékelését a témavezet6 javaslata alapjan a programvezet6 adja

és irja ala a leckekdnyvben.

A 3. félévi beszamolénapon tartott el6adas kreditértéke: 6 kredit.
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