1.2. Reakciótervezés és szerves szintézisek almodul

Az agyagásvány felületen illetve a rétegközti térben lejátszódó reakciók tervezése, különös figyelemmel a delaminációs folyamatokra; organofilizáció/grafting folyamatokra.

A katalitikus rendszerek aktivitásának és szelektivitásának optimálása a ligandum elektronikus és sztérikus tulajdonságainak tervezésével. Ligandumtervezés és szintézis. Megfelelő fényelnyelést biztosító hidrofil, felületaktív vagy a felülethez kapcsoláshoz szükséges csoporttal rendelkező ligandumok tervezése és szintézise. Grubbs-Hoveyda katalizátor ligandumainak célzott tervezése az önszerveződő és/vagy immobilizált katalitikus rendszerek kialakításához. Királis és vízoldható ligandumok tervezése enantioszelektív oxidációs reakciókhoz. A katalizátor ionos folyadékban történő immobilizálását segítő ligandumok tervezése és szintézise. Királis ligandum sztereogén elemeinek tervezése a katalizátor kooperatív és non-kooperatív hatásának vizsgálatán keresztül. Elméleti vizsgálatok (kvantumkémiai számítások) elvégzése fotoaktív komplexek előállításához alkalmas ligandumok tervezéséhez, fotoindukált viselkedésük, katalitikus reakcióik mechanizmusának felderítéséhez.

A tématerület sikeres művelése komplex megközelítést igényel, ásványtani, kolloidikai, felület-analitikai, szerves kémiai/preparálási ismeretek és a számításos kémiai módszerek együttes ismeretére/alkalmazására van szükség.
Részfeladatok
IV/1 Fém-komplex katalizátorok molekulaszerkezeti számítása 

IV/2 Elméleti számítások reakciómechanizmus meghatározása céljából  

IV/3 Speciális ligandumok szintézise fémkomplex katalizátorok előállításához, ligandum sztérikus és elektronikus tulajdonságainak finom hangolása 

IV/4 A modellezni kívánt enzimmodellek előállításához szükséges akirális és királis ligandumok tervezése, szintézise, komplexképző sajátságaik vizsgálata 

IV/5 A katalizátorok rögzítésének tervezése a hordozó és a ligandum szerkezetének finom hangolásán keresztül. 

IV/6 „Bioinspired” reakciók .

IV/7 Az ionos folyadékban lejátszódó cellulóz előkezelés —hidrolízis— kémiai reakció három lépésének összehangolása
Konkrét feladatok felsorolása (az 1.2. Reakciótervezés és szerves szintézisek almodul feladatai félkövér betűtípussal és szürke háttérrel vannak kiemelve)
	Feladat sorszáma, megnevezése
	Témafelelős, résztvevők
	Eredmény
	Kapcs. iránya
	Kapcsolódó téma

	1.
	Nanoszerkezetű anyagok fejlesztése 
	
	
	
	

	1.1
	Halloysit-szerű nanocső preparálása kaolinit agyagásványból kiindulva; felületi jellemzők, energiák meghatározása; fém kolloidok kialakítása a felületen.
	dr. Kristóf János, dr. Horváth Erzsébet, dr. Makó Éva, dr. Kurdi Róbert, dr. Tatiana Yuzhakova, külföldi partnerek, 5 fő magyar hallgató


	termék minták és minősítő dokumentumok
	→
→
←
←
	Műanyag hulladékok kémiai feldolgozásával kapcsolatos kutatások 

Modellszámításokkal kapcsolatos kutatás

Fluidumok szerkezete és termodinamikája, fizikai kémia, nanotechnológia, méréstechnika + Fizikai-kémiai jellemzők mérése

	1.2.
	Ferrokolloid alapú katalizátor-hordozók előállítása
	Skodáné dr. Földes Rita, Fehér Csaba, Papp Máté (BSc hallg.)
	termék minták és minősítő dokumentumok
	←
	Mágneses kolloidok



	1.3.
	Mezopórusos hordozók előállítása szerves matrix felhasználásával
	dr. Bakos József, Farkas Gergely, Balogh Szabolcs, Szegedi Dániel (BSc hallg.), Császár Zsófia (BSc hallg.)


	termék minták és minősítő dokumentumok
	←

→

←


	Fluidumok szerkezete és termodinamikája, fizikai kémia, nanotechnológia, méréstechnika + Fizikai-kémiai jellemzők mérése

Műanyag hulladékok kémiai feldolgozásával kapcsolatos kutatások 

Modellszámításokkal kapcsolatos kutatás

	1.4..
	Érzékenyített (adalékolt)  fotoaktív félvezetők készítése katalitikus és immobilizációs célra
	dr. Horváth Ottó, Szabóné dr. Bárdos Erzsébet, dr. Horváth Attila
	termék minták és minősítő dokumentumok
	←

←
	Fluidumok szerkezete és termodinamikája, fizikai kémia, nanotechnológia, méréstechnika + Fizikai-kémiai jellemzők mérése 

Modellszámításokkal kapcsolatos kutatás

	1.5.
	Katalitikus aktivitással rendelkező szerves vegyületek immobilizálása agyagásvány nanostruktúrák felületén, a nanohibridek tesztelése
	dr. Kristóf János, dr. Horváth Erzsébet, dr. Makó Éva, dr. Kurdi Róbert, dr. Tatiana Yuzhakova, külföldi partnerek, 5 fő magyar hallgató


	termék minták és minősítő dokumentumok, mérési jegyzőkönyvek
	→
→
←
←
	Műanyag hulladékok kémiai feldolgozásával kapcsolatos kutatások 

Modellszámításokkal kapcsolatos kutatás

Fluidumok szerkezete és termodinamikája, fizikai kémia, nanotechnológia, méréstechnika + Fizikai-kémiai jellemzők mérése 

	1.6.
	Ionos folyadékok rögzítése szilárd hordozón
	Skodáné dr. Földes Rita, Fehér Csaba, Urbán Béla (MSc hallg.)
	termék minták és minősítő dokumentumok
	←

→
←
	Fluidumok szerkezete és termodinamikája, fizikai kémia, nanotechnológia, méréstechnika + Fizikai-kémiai jellemzők  mérése 

Műanyag hulladékok kémiai feldolgozásával kapcsolatos kutatások 

Modellszámításokkal kapcsolatos kutatás

	1.7.
	Fémkomplex fotokatalizátorok rögzítése szilárd hordozókon
	dr. Horváth Ottó, dr. Fodor Lajos, Szabóné dr. Bárdos Erzsébet, dr. Valicsek Zsolt
	termék minták és minősítő dokumentumok
	←
	Modellszámításokkal kapcsolatos kutatás

	1.8.
	Átmenetifém katalizátorok rögzítése mezopórusos hordozón
	dr. Bakos József, Farkas Gergely, Balogh Szabolcs, Szegedi Dániel (BSc hallg.), Császár Zsófia (BSc hallg.)


	termék minták és minősítő dokumentumok
	←

→

	Fluidumok szerkezete és termodinamikája, fizikai kémia, nanotechnológia, méréstechnika + Fizikai-kémiai jellemzők mérése 

Műanyag hulladékok kémiai feldolgozásával kapcsolatos kutatások 

	1.9.
	Cellulóz hidrolízisére alkalmas enzim rögzítése nanocsövekre
	dr. Gubicza László, Franscic Peter, Bélafiné dr. Bakó Katalin, dr. Nemestóthy Nándor, Lövitusz Éva, Márkus Béláné, Németh Dóra, Hallgatók (BSc, MSc)


	termék minták és minősítő dokumentumok
	
	

	1.10.
	Mesterséges enzimek előállítása: átmeneti fémkomplexek, mint katalizátorok rögzítése peptidekhez
	dr. Kaizer József, dr. Speier Gábor, dr. Pap József Sándor, Bors István, Papné Góger Szabina


	termék minták és minősítő dokumentumok
	
	

	2.
	Alternatív oldószerek fejlesztése/alkalmazása
	
	
	
	

	2.1.
	Oldószerként és/vagy katalizátorként alkalmazható ionos folyadékok szintézise
	Skodáné dr. Földes Rita, dr. Kaizer József, Bolla Kristóf(BSc hallg.), Papné Góger Szabina
	termék minták és minősítő dokumentumok
	←


	Fluidumok szerkezete és termodinamikája, fizikai kémia, nanotechnológia, méréstechnika + Fizikai-kémiai jellemzők mérése 

	2.2.
	A cellulóz előkezelés vizsgálata, alkalmas ionfolyadékok kiválasztása többszörös iterációval a III/9-11 pontokat is figyelembe véve
	dr. Gubicza László, Pedro Lozano, Bélafiné Dr. Bakó Katalin, Dr. Nemestóthy Nándor, Dr. Csanádi Zsófia, Lövitusz Éva, Vozik Dávid, Hallgatók (BSc, MSc)
	mérési jegyzőkönyvek, összefoglaló adatlapok
	
	

	2.3.
	Szteroidok karbonilatív kapcsolási reakcióinak kivitelezése ionos folyadékban. A katalizátor újrafelhasználhatóságának vizsgálata, a katalizátor szerkezetének módosítása az eredmények alapján
	Skodáné dr. Földes Rita, Szánti-Pintér Eszter, Fehér Klaudia (MSc hallg.)
	mérési jegyzőkönyvek, összefoglaló adatlapok
	
	

	2.4.
	Nagy aktivitású homogénkatalitikus rendszerek (pl. hidrogénezésre alkalmas katalizátorok) alkalmazása ionos folyadékban és zöld oldószerekben (propilén-karbonát, glicerin-karbonát, etilén-karbonát, stb.)
	dr. Bakos József, Farkas Gergely, Balogh Szabolcs, Szegedi Dániel (BSc hallg.), Császár Zsófia (BSc hallg.)
	mérési jegyzőkönyvek, összefoglaló adatlapok
	
	

	2.5.
	Víz-hidrofób oldószer kombináció alkalmazása szerves anyag fotokatalitikus szintézisére
	dr. Horváth Ottó, Fodor Melinda Anna (MSc), Skodáné dr.Földes Rita 
	mérési jegyzőkönyvek, összefoglaló adatlapok
	←


	Fluidumok szerkezete és termodinamikája, fizikai kémia, nanotechnológia, méréstechnika + Fizikai-kémiai jellemzők mérése 

	3.
	Katalitikus reakciók kutatása


	
	
	
	

	3.1
	Az  enzimmodellként előállított komplexek (mesterséges enzimek) alkalmazása katalizátorként, bioutánzó katalitikus rendszerek kidolgozása (oxidáció, oxigénezés, cisz-hidroxilezés, epoxidáció…) ionfolyadékban, valamint vizes és aprotikus közegben
	dr. Bakos József, Farkas Gergely, Balogh Szabolcs, Szegedi Dániel (BSc hallg.), Császár Zsófia (BSc hallg.)


	mérési jegyzőkönyvek, összefoglaló adatlapok
	
	

	3.2
	Érzékenyített  kolloid félvezető alkalmazása szerves szennyezők fotokatalitikus bontására; kombinálás ozonizálással
	dr. Horváth Ottó, Szabóné dr. Bárdos Erzsébet, Fónagy Orsolya (MSc), 
	mérési jegyzőkönyvek, összefoglaló adatlapok
	←
	Nagyszelektivitású ion-/ folyadékkromatográfiás módszerek és anyagok fejlesztése

	3.3
	Fotoaktív fémkomplexek alkalmazása  speciális szerves vegyületek (pl. szteroidok) fotokatalitikus oxigénezésére, oxidációjára
	dr. Horváth Ottó, Fodor Melinda Anna (MSc), Skodáné dr. Földes Rita, dr. Valicsek Zsolt, Irena Škorić
	mérési jegyzőkönyvek, összefoglaló adatlapok
	→
	Műanyag hulladékok kémiai feldolgozásával kapcsolatos kutatások 

	3.4
	Fotoaktív fémkomplexek alkalmazása fotokatalitikus  redoxireakciók megvalósítására napenergia átalakítása és tárolása céljából
	dr. Horváth Ottó, Harrach Gergely, Fodor Melinda Anna (MSc), Kiss Melitta Patrícia (MSc), dr. Valicsek Zsolt, Günther L.  Knör, Günter Grampp
	mérési jegyzőkönyvek, összefoglaló adatlapok
	→
	Műanyag hulladékok kémiai feldolgozásával kapcsolatos kutatások

	3.5
	Metatézis katalizátor alkalmazása homogénkatalitikus rendszerben metatézis reakciókban
	dr. Bakos József, Farkas Gergely, Balogh Szabolcs, Szegedi Dániel (BSc hallg.), Császár Zsófia (BSc hallg.)
	mérési jegyzőkönyvek, összefoglaló adatlapok
	
	

	3.6
	Metatézis katalizátor alkalmazása heterogénkatalitikus rendszerben metatézis reakciókban
	dr. Bakos József, Farkas Gergely, Balogh Szabolcs, Szegedi Dániel (BSc hallg.), Császár Zsófia (BSc hallg.)
	mérési jegyzőkönyvek, összefoglaló adatlapok
	←
	Fluidumok szerkezete és termodinamikája, fizikai kémia, nanotechnológia, méréstechnika + Fizikai-kémiai jellemzők mérése 

	3.7
	Ionos folyadékok mint katalizátorok alkalmazása epoxidok gyűrűnyitási reakcióiban
	Skodáné dr. Földes Rita, Szánti-Pintér Eszter, Fehér Csaba, Urbán Béla(MSc hallg.)
	mérési jegyzőkönyvek, összefoglaló adatlapok
	
	

	3.8
	Rögzített ionos folyadékok alkalmazása epoxidok gyűrűnyitási és átrendeződési reakcióiban
	Skodáné dr. Földes Rita, Szánti-Pintér Eszter, Fehér Csaba, Bolla Kristóf(BSc hallg.)
	mérési jegyzőkönyvek, összefoglaló adatlapok
	←
	Fluidumok szerkezete és termodinamikája, fizikai kémia, nanotechnológia, méréstechnika + Fizikai-kémiai jellemzők mérése 

	3.9
	A cellulóz hidrolízis vizsgálata enzim segítségével ionos folyadékban
	dr. Gubicza László, Bélafiné dr. Bakó Katalin, Vozik Dávid, Bakonyi Péter, Márkus Béláné, Zvjezdana Findrik, Hallgatók (BSc, MSc)
	mérési jegyzőkönyvek, összefoglaló adatlapok
	→
	Nagyszelektivitású ion-/ folyadékkromatográfiás módszerek és anyagok fejlesztése

	3.10
	Platform vegyület előállítása (bio)katalitikus reakciókkal
	dr. Gubicza László, Bélafiné dr. Bakó Katalin, dr. Nemestóthy Nándor, Bakonyi Péter, Márkus Béláné, Zvjezdana Findrik, Németh Dóra, Hallgatók (BSc, MSc)
	mérési jegyzőkönyvek, összefoglaló adatlapok
	←
	Modellszámításokkal kapcsolatos kutatás



	3.11
	A katalitikus reakcióban nyert platform vegyület szeparációja
	Bélafiné dr. Bakó Katalin, dr. Nemestóthy Nándor, dr. Csanádi Zsófia,  Bakonyi Péter, Márkus Béláné, Németh Dóra, Hallgatók (BSc, MSc)
	mérési jegyzőkönyvek, összefoglaló adatlapok
	→

←
	Nagyszelektivitású ion-/ folyadékkromatográfiás módszerek és anyagok fejlesztése

Információátvitel, folyamatmérnöki kutatások

	4.
	Reakciótervezés és szerves szintézisek
	
	
	
	

	4.1
	Fém-komplex katalizátorok molekulaszerkezeti számítása
	dr. Lendvay György, dr. Fodor Lajos, Szabó Péter


	számítási eredmények, tanulmány
	
	

	4.2
	Elméleti számítások reakciómechanizmus meghatározása céljából  
	dr.Lendvay György, Szabó Péter 
	számítási eredmények, tanulmány
	
	

	4.3
	Speciális ligandumok szintézise fémkomplex katalizátorok előállításához, ligandum sztérikus és elektronikus tulajdonságainak finom hangolása
	dr. Horváth Ottó, Fodor Melinda Anna (MSc), dr. Horváth Attila, Szabó Péter, Ivan Habuš

dr. Bakos József, Farkas Gergely, Balogh Szabolcs, Szegedi Dániel (BSc hallg.), Császár Zsófia (BSc hallg.)
	termék minták és minősítő dokumentumok
	
	

	4.4
	A modellezni kívánt enzimmodellek előállításához szükséges akirális és királis ligandumok tervezése, szintézise, komplexképző sajátságaik vizsgálata
	dr. Kaizer József, dr. Speier Gábor, dr. Pap József Sándor, Bors István, Papné Góger Szabina


	termék minták és minősítő dokumentumok, mérési jegyzőkönyvek
	
	

	4.5
	A katalizátorok rögzítésének tervezése a hordozó és a ligandum szerkezetének finom hangolásán keresztül
	dr. Bakos József, Farkas Gergely, Balogh Szabolcs, Szegedi Dániel (BSc hallg.), Császár Zsófia (BSc hallg.)
	termék minták és minősítő dokumentumok, mérési jegyzőkönyvek
	
	

	4.6
	„Bioinspired” reakciók vizsgálata
	dr. Kaizer József, dr. Speier Gábor, dr. Pap József Sándor, Bors István, Papné Góger Szabina
	mérési jegyzőkönyvek, összefoglaló adatlapok
	
	

	4.7
	Az ionos folyadékban lejátszódó cellulóz előkezelés —hidrolízis— kémiai reakció három lépésének összehangolása
	dr. Gubicza László, Bélafiné dr. Bakó Katalin, dr. Nemestóthy Nándor, Bakonyi Péter, Vozik Dávid, Márkus Béláné, Zvjezdana Findrik, Németh Dóra, Hallgatók (BSc, MSc)
	mérési jegyzőkönyvek, összefoglaló adatlapok, tanulmány
	→
	Modellszámításokkal kapcsolatos kutatás




A részfeladatok kapcsolódása más modulokhoz:

	Tématerület 
	Részfeladat
	K
	Kapcsolódás a többi modulhoz

	IV. Reakciótervezés és szerves szintézisek:
	IV/7
	→
	Kémiai és mérnöki számítások/Modellezés

A folyamat modellje


Ütemezés (az 1.2. Reakciótervezés és szerves szintézisek almodul feladatai félkövér betűtípussal és szürke háttérrel vannak kiemelve)
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