Kémia BSc szakos hallgatok részére szakdolgozati témakinalat

Ajanlott szak,
Téma cime Oktatd szakirany Tipus El6feltétel
Analitikai Kémiai Tanszék
Membréanok tulajdonsagainak vizsgalata NMR Bodor Andrea Kémia BSc, Vegyész szak
spektroszkopiaval
NMR modszerek a kismolekulak (hatoéanyagok, Bodor Andrea

peptidek) és makromolekulak (fehérjék)
kolcsonhatasanak vizsgalataban

A kémiai analitika szerepe az ¢lelmiszer hamisitasok f{Eke Zsuzsanna

A beltéri levegd szerves szennyezoivel kapcsolatos sza|Eke Zsuzsanna

A Mossbauer-spektroszkdpia és alkalmazasa Homonnay Zoltan
asvanyok vizsgalatara.
Mossbauer spektroszkopia és alkalmazéasa a vas Homonnay Zoltan

koordinacios kémiajaban

Természetes ¢és mesterséges hormonok élettani|Per]l Miklésné dr.
hatasa(i); kromatografidas elemzésiik modszerei;
azonositasuk és mennyiségi meghatarozasuk GC-
MS(MS) eljarassal, trimetilszilil (oxim) éterekként,
kornyezeti vizmintakban.

Perl Miklosné dr.
Alkil-fenolok és etoxilatjaik  élettani  hatasa(i);
kromatografias elemzésiik modszerei; azonositasuk és
mennyiségi meghatarozasuk GC-MS(MS) eljarassal,
szarmazék-készités nélkil, valamint, trimetilszilil
(oxim) éterekként, kdrnyezeti vizmintakban.

Perl Miklosné dr.
Biocid typust-szennyezOk (2-methyl-3-izotiazolon, 5-
chloro-2-methyl-3-izotiazolon, 1,2-benzo-izotiazolon,
2-oktil-3-izotiazolon, 4 5-dikoloro-2-oktil-3-
izotiazolon)  élettani  hatasa(i);  kromatografias
elemzésiik modszerei; azonositasuk és mennyiségi
meghatarozasuk GC-MS  eljarassal, trimetilszilil
(oxim) éterekként, kdrnyezeti vizmintakban.




Elvezeti drogok elemzésének mddszerei; azonositasuk
és  mennyiségi  meghatarozasuk ~ GC-MS(MS)
eljarassal, szarmazék-készités nélkiil, valamint,
trimetilszilil (oxim) éterekként,kornyezeti
vizmintdkban.

Perl Miklosné dr.

A ketocsoportll szerves szennyezék elemzésének
modszerei, azonositasuk és mennyiségi
meghatarozasuk, GC-MS(MS) eljarassal, szarmazék-
készités nélkiil, valamint, trimetilszilil (oxim, vagy és
hidrazon) éterekként, kdrnyezeti vizmintakban.

Perl Miklésné dr.

Fitoesztrogenek elemzésének modszerei; azonositasuk
és  mennyiségi  meghatarozasuk ~ GC-MS(MS)
eljarassal, szarmazék-készités nélkiil, valamint,
trimetilszilil (oxim) éterekként, a novényvilagban,
valamint kornyezeti vizmintakban.

Perl Miklésné dr.

Uj aeroszol részecskék képzodése és ndvekedése

Salma Imre

Az ultrafinom 1égkori aeroszol Budapest kiilonb6z6
helyszinein

Salma Imre

Az ultrafinom aeroszol részecskék kililepedése az
emberi légzérendszerben

Salma Imre

Nagy porozitasi aluminium-oxid-hidroxid rendszerek
kialakitasa és szerkezetvizsgalata

Sink6 Katalin

Bioaktiv keramiak szol-gél szintézise és

szerkezetvizsgalata

Sink6 Katalin

Fémoxid-alapu nanoporok Uj tipusu oldatfazisu
elballitasa

Sink6 Katalin

Hidrogénionra autokatalitikus reakcio-diffuzio
rendszerek vizsgalata

Szalai Istvan

Oszcillaldé mikrogélek eldallitasa és vizsgalata

Szalai Istvan — Varga
Imre (Fizikai Kémiai
Tsz)




Fizikai Kémiai Tanszék

Molekularis kdosz demonstralasa egyszerii

szamitogépes modelleken

Baranyai Andras

elemi programozasi
ismeretek sziikségesek

Transzport egyiitthatok szamitasa egyszeri
fluidumokban

Baranyai Andras

elemi programozasi

ismeretek sziikségesek

Termodinamika oktatasa kdzépiskolasok szamara

Baranyai Andras

Vizsgalatok a vizmolekula klasszikus modelljével

Baranyai Andras

Folyékony Ag-Al-Sn 6tvozet elegyedési
termodinamikai sajatsagainak meghatarozasa

Knudsen-effuzios tomegspektrometriaval.

Bencze Laszlo

Folyékony Cu-Sb-Sn és Ag-Sb-Sn 6tvozetek
elegyedési termodinamikai sajatsagainak
meghatarozasa Knudsen-effizids

Bencze Laszlo

A sziikséges vizsgak €s

laborgyakorlatok fizikai-

tomegspektrometridval kémiabol
Szamitogépes molekulaspektroszkopia Csaszar Attila Kémia BSc, vegyész MSc |szamitogépes |Elméleti kémia,
programozasi
kutatas alapismeretek
Aktiv adatbazisok épitése és hasznalata Csaszar Attila Kémia BSc, vegyész MSc Elméleti kémia

Spektroszkopiai halézatok

Csaszar Attila

Kémia BSc, vegyész MSc

vizsgalata

Tonos tenzid szabadfelszini adszorpcidjanak vizsgalata|Gilanyi Tibor Kémia BSc Elofeltétel:
Kolloidikabdl érvényes
vizsga

Elektroszorpcids folyamatok tanulmanyozésa Inzelt Gyorgy

kvarckristaly-nanomérleggel

Vezetd polimerek eléallitasa elektropolimerizacioval [Inzelt Gyorgy

és vizsgalatuk

Tiizel6anyag-cellakban lejatszodo folyamatok Inzelt Gyorgy




Femtoszekundum idéfelbontasu kinetikai mérések
dekonvolucidja genetikus algoritmus segitségével

Keszei Ern6

Biokompatibilis gyogyszerhordozok fejlesztése Kiss Eva

Bioanyagok membran affinitasanak vizsgalata Kiss Eva

modellrendszereken

Mechanikai valtozasok szilard elektrédokon Lang Gy6z6 hallgatok: kémia BSc kv1ndfz5 Fizikai kémia

elektrokémiai folyamatok hatasara

Oxoanionok elektrokémiai redukcioja

labor, kvln4fz6 Fizikai
kémia 2. labor

Polielektrolit/tenzid elegyek fazistulajdonsagainak
szabalyozasa

Mészaros Robert

Kémia BSc

Mazas cserépedény hiitGhatasanak kisérleti vizsgalata

Riedel Miklos

Tanar szakirany részére

Atlagos nevez6jli perturbacios kozelitések
nanocsovek kolcsonhatasaira

Surjan Péter

Kvantummechanika

Atmeneti intenzitasok szamitasa korrelalt
hullamfiiggvények esetében

Surjan Péter

Kvantummechanika




Elagazasokat  tartalmazé  konjugalt  polimerek

elektronszerkezete

Surjan Péter

Kvantummechanika

Szabados Agnes Kémiai matematika és
ezekbdl az egyik: emelt
szinti Elméleti kémia,
Kvantummechanika

Egzakt és kozelité megoldasok a Hooke-atom

példajan

Egyszer(i Hartree-Fock program elkészitése Szalay Péter eldfeltétel: emelt szinth
elm. kém., fortran
és/vagy C alapok

Az oxigén molekula gerjesztett allapotainak Szalay Péter elofeltétel: emelt szintl

tanulmanyozasa kvantumkémiai modszerekkel

elm. kém., fortran

és/vagy C alapok




Amorf 6tvozetbevonatok elektrokémiai eléallitasa

Sziraki Laura

Kémia BSc

fizikai kémia
laborgyakorlat

(kvln4fz5)
Kristalynovekedés szamitogépes modellezése Toth Gergely szamitogépes
Kémia BSc és vegyész Nkutatas
Kémia az erdében Toth Gergely
Kémia BSc
Kemometriai modszerek alkalmazasa és fejlesztése  [Toth Gergely szamitogépes
Kémia BSc, vegyész MS|kutatas
Reakciémechanizmusok fejlesztése és vizsgalata Turanyi Tamas Szamitogépes
vegyész, tanar kutatas
Kvantumdinamikai szimulaciok egyszerti modelleken |Turi Laszlo Kémia BSc, tanar szak Szamitogépes |kotelezo elofeltétel
nincs, programozasi
alapismeretek elonyt
kutatés ielentenek
Szabadenergia szamitasok molekuladinamikai Tri Laszlo Szamitogépes |kotelezd eldfeltétel
nincs, programozasi
alapismeretek elonyt
szimulaciok segitségével kutatas, jelentenek

Intelligens, lagy hatarrétegek eldallitasa és vizsgalata

Varga Imre

vegyész, tanar

Nanokapszullak eléallitasa és hatdanyag-
kibocsatasanak vizsgalata

Varga Imre

vegyész, tanar

Szerves Kémiai

Tanszék

Az  a-laktalbumin  diszulfid  hidjainak
fotolizise; aromas aminosavak- és/vagy ezek
kornyezetében 1évé aminosavak hatasanak

tanulmanyozasa. Molekulamodellezés,
ciklopeptid szintézis, spektroszkopiai
vizsgalatok.

Deckerné Majer

Zsuzsa




B-hajtikanyar (B-hairpin) szerkezet:
aszparagin- ¢és glutaminsav a B-hajtiikanyar

Deckerné Majer

szerkezetre gyakorolt hatasanak
spektroszkopiai  jellemzése (cirkularis

dikroizmus, FTIR). Zsuzsa
Atmeneti  fémionok és  biomolekulak|Deckerné Majer

kolesonhatasanak spektroszkopiai vizsgalata
(r6dium, ruténium).

Zsuzsa

Arginin tartalmt diszulfidhidas peptidek
szintézise ¢és UV-fény érzékenységének
vizsgalata

Deckerné Majer

Zsuzsa

Mikrohullammal kivaltott szerves szintézisek

Kémia BSc, Kornyezettan

Dibé Gabor BSc
Mikrohullamu szintézisek vizes és nem vizes Kémia BSc, tanarszak
kbzegben Dib6 Gabor
lonos folyadadékok eldallitasa és szerves szintézisben Kémia BSc
val6 alkalmazasaik Dib6 Gabor
Kémia BSc, Kdrnyezettan
A gamma-valerolakton légkdrkémiaja Dib6 Gébor BSc, kémiai informatikus
Levulinsav el6éallitasa, atalakitasai Kémia BSc, Kdrnyezettan
Dib6 Gabor BSc
Bionassza atalakitasai Dib6 Gabor Kémia BSc, Kornyezettan
BSc
A Kkitin el6fordulasa és szerkezete Dib6 Gébor Kornyezettan BSc
A kitin katalitikus atalakitasa Dib6 Gébor Kémia BSc

- A biofinomité lehetséges alapanyagai.

Mika Laszl6 Tamas

- Levulinsav szelektiv hidrogénezése.

Mika Laszl6 Tamas

Bio-ionos folyadékok.

Mika Laszl6 Tamas

A Kkitin el6fordulésa és szerkezete

Mika Laszlé Tamas

A Kkitin katalitikus atalakitasa

Mika Laszlé Tamas

Biodizel jellemz6i és ipari el6allitasa.i

Mika Laszlé Tamas

Az utols6 1% - az egyik legnehezebb z6ld kémiai
kihivas.

Mika Laszldé Tamas

A szélenergia termelés alapjai és fenntarthatdsaga.

Mika Laszl6 Tamas

A bioetanol gyartas fenntarthatosaga.

Mika Laszl6 Tamas




Bio-hidrogén eldallitasa

Mika Laszl6 Tamas

Hidrogén tarolas lehetdségei

Mika Laszl6 Tamas

Uj ferrocéntartalmi szénhidratszarmazékok szintézise | Zsoldosné Mady Virag
Uj nitrogéntartalmu ferrocenil-heterociklusok Zsoldosné Mady Virag
szintézismodszerei
Osszefiiggés szénhidratok és mesterséges Zsoldosné¢ Mady Virag
édesitbszerek szerkezete és édesiz hatasa kozott

Zsoldosné Mady Virag
Uj nitrogéntartalmi szénhidrat szdrmazékok szintézise

Szervetlen Kémiai Tanszék

Ferrocéntartalmu kiralis foszfan ligandumok és Csampai Antal Kémia BSc, vegyész Kisérlet
alkalmazésuk.
Dikarboranok szitézise és alkalmazasa Csampai Antal Kémia BSc, vegyész Irodalmazas
Kiils6- és belsdszféras elektrontranszfer atmenetifém [Csampai Antal Kémia BSc, vegyész Irodalmazas
komplexek kozott.
Hidrogénkdtés mintazatok kristalyokban Harmat Veronika Kémia BSc irodalmazas
Masodlagos szerkezeti elemek oligopeptidek Harmat Veronika Kémia BSc irodalmazas
kristalyaiban
Oxigén, kén és szelén tartalmu acetalok Magyarfalvi Gabor Kémia BSc, vegyész Szamitogépes
konformacidinak elméleti vizsgalata
Kémiai tanulmanyi versenyek feladatainak statisztikai [Magyarfalvi Gabor Kémia BSc, tanari Szamitogépes
alapu elemzése és értékelése
Tanulmanyi versenyfeladatok internetes Magyarfalvi Gabor Kémia BSc, tanari Szamitogépes
adatbéazisanak felallitdsa tavoktatdsi célokra
Az aromaticitas jellemzése molekularis magneses Magyarfalvi Gabor Kémia BSc, vegyész Irodalmazas
sajatsagok segitségével
Aranyorganikus vegyiiletek Pasinszki Tibor Kémia BSc, vegyész irodalmazas
Platinaorganikus vegyiiletek és felhasznalasuk Pasinszki Tibor Kémia BSc, vegyész irodalmazas
Higanyorganukus vegyiiletek és felhasznaldsuk Pasinszki Tibor Kémia BSc, vegyész irodalmazas
Katalitikus szililezési reakciok vizsgalata Szalay Roland Kémia BSc, vegyész Kisérlet
Nitrogéntartalmt heterociklusok el6allitasa szilil- Szalay Roland Kémia BSc, vegyész Kisérlet
karbamidatokbol
Szelektiven védett hiigysav-szarmazékok szintézise  |Szalay Roland Kémia BSc, vegyész Kisérlet
Naftalimido-ligandumot tartalmazé fémvegyiiletek Szalay Roland Kémia BSc, vegyész Kisérlet
szintézise
Fémkomplexek el6allitasa szilan-eliminacios Szalay Roland Kémia BSc, vegyész Kisérlet

modszerrel




A szilszeszkvioxanok kémidja és felhasznalasa Szalay Roland Kémia BSc, vegyész Irodalmazas
Szilan-kapcsolo agensek Szalay Roland Kémia BSc, vegyész Trodalmazas
Onorganikus vegyiiletek biologiai aktivitisa Szalay Roland Kémia BSc, vegyész Trodalmazas
Atmeneti fémek molekula-komplexeinek szerkezete |Szalay Roland Kémia BSc, vegyész Irodalmazas
¢és alkalmazésa

Szén-nanocsovek kémiai funkcionalizalasa Szalay Roland Kémia BSc, vegyész Irodalmazas
Az on szerepe a kornyezetterhelésben Szalay Roland Kornyezttan BsC Irodalmazas
Interaktiv digitalis tananyag készitése az altalanos Szalay Roland Kémia Bsc, tanari Szamitogépes
kémia oktatdsdhoz

Kémiai gozfazish réteglevalasztas Szepes Laszlo Kémia Bsc Irodalmazas
Rezgési spektrumok oldészerfiiggésének vizsgalata | Tarczay Gyorgy Kémia BSc kisérlet
IKémia a hétkdznapokban Tarczay Gyorgy tanari Kisérlet
Atmenetifém-komplexek szintézise és fotoelektron Vass Gabor Kémia BSC kisérlet +
spektroszkopiai vizsgalata irodalmazas




Leiras










Elemi reakciok kisérleti nyomonkovetése esetén a
kisérleti koncentracio-id6 adatsorok a legtobb esetben
torzitottak, mivel a mérés soran alkalmazott
1ézerimpulzusok kiterjedése 6sszemérhetd a
reakcioiddvel. A torzitatlan jel teljesen altalanos
(kinetikai modellt nem feltételezd) helyreallitdsara
késziilt egy genetikus algoritmust alkalmazo program
MatLab nyelven. A program grafikus képernyével
vezérelhetd. Ennek tovabbfejlesztése a feladat. Lehet
programozni is, de nem sziikséges. A program
hasznalhatosaganak vizsgalata, az alkalmazas
kiterjeszthetdségének bizonyitasa elegendo lehet egy
BSc szakdolaozathoz.

A szokasos perturbacios képletek fémes jellegii
rendszerek esetében a kis energianevez6k
megjelenése miatt alkalmazhatatlanok.
Megvizsgalando, hogy nem miikddnek-e jobban azok
a modszerek, amelyek atlagos nevezdket alkalmaznak.
A feladat ilyen képletek levezetésének megértése.

A korrelalt, sok determinansbdl allo
hullamfiiggvényekkel szamitott varhato értékek és
atmeneti intenzitasok szamitasa nagy odafigyelést
igényl6 gondos munkat igényel. A feladat ilyen
képletek levezetésének megértése, programozasa, és
alkalmazésa nanoklaszterek esetében.




Benzolgyiirtikb6l kondenzalt gyiirlik segitségevel is
képezhetiink oligomereket, vagy egyeszeres kotéseken
keresziil. Az elébbire példa a poliacén, amelynek csak
néhany monomert tartalmazd tagjat tudtdk eddig
eléallitani, az utdbbira a poli-parafenilén. A poliacén,
ha 1étezne, fémes jellegii lenne, mig a poli-parafenilén
félvezet6. Erdekes, j tipust molekulak allnak el, ha
ezt a két kapcsolddasi sémat felvaltva alkalmazzuk, pl.
elagazdsokat tartalmazé lancban egyik iranyban
kondenzalt, a masik iranyban C-C k&téseken keresztiil
torténd kapcsolodast alkalmazunk. A feladat ilyen
molekulak tervezése, és elméleti szamitasok végzése a
konjugalt ~ pi  elektronrendszer  szerkezetének
feltérképezése céljabol.

A Hooke-atom egy hélium-szeri atom, amelyben a
mag-elektron Coulomb-kodlcsdnhatas helyett a két
elektront rugo kéti az origéhoz (azaz
gbmbszimmetrikus harmonikus potencialban
mozognak). A probléma érdekessége, hogy egzakt
megoldasai Sommerfeld-féle polinom mddszerrel
megkaphat6k. A Hooke-atom példajan ezért jol
tanulméanyozhat6 a kvantumkémiai mddszerek
teljesitoképessége. Vizsgalhato paldaul a Hartree-Fock
eljaras és kidolgozhat6 egy erre épiild perturbaciods
kozelités. A feladat magéaban foglalja az irodalombdl
ismert egzakt megoldas megértését, a kozelitd
maodszerek levezetését a Hooke-atomra, az eljarasok
programozésat és numerikus tesztelését.




Az altalanos cim keretében tobb témaban készithetd el
a dolgozat.













