Az Oláh György Doktori Iskola Tanácsa által elfogadott tárgyak listája: 

Főtárgyak (2 féléven keresztül hallgatandó, 2 x 10 krp értékben) listája. A tárgycímek mögött zárójelben a./, b./ c./ stb. jelzéssel ellátott címek melléktárgyként (4krp) külön felvehető tárgyakat jelölnek.: 
1. Modern analitikai és szerkezetvizsgálati módszerek. (a./Kémiai és bioszenzorok. b./Az analitikai elválasztás módszerei. c./Spektroszkópiai módszerek szerves vegyületek szerkezetfelderítésében)
Tematika: a./ Klasszikus analitikai módszerek: Az analitikai kémia alapfogalmainak áttekintése. A mennyiségi értékelés eljárásai: kalibráció, addíció, belső standard módszer. Az elemzések hibái és megbízhatósága. Az analitikai módszerek teljesítményjellemzői. Térfogatos és tömegszerinti analízis. Egyensúlyi viszonyok leírása. Titrálások kémiai és műszeres végpontjelzése. A különböző titrimetriás módszerek alkalmazási lehetőségei. Termikus analízis. A fő módszerek működése: termogravimetria, fejlődőgáz-elemzés, DTA, differenciális pásztázó kalorimetria (DSC), egyéb módszerek. Kapcsolt méréstechnikák a termikus analízisben. A módzserek alkalmazási lehetőségei. Az atomspektroszkópia, az elem tömegspektrometria alapjai. Az atomi energia szintek, atomspektrumok, elem izotópok szeparálása, tömegspektrometria. Az induktívcsatolású plazma optikai emissziós spektrometria, műszerezés, analitikai alkalmazások. GD optikai emissziós spektrometria és GD tömegspektrometria. Induktiv csatolású plazma tömegspektrometria eleve, műszerezése és analitikai alkalmazása. Kémiai és bioszenzorok: Az előadás fő célkitűzése, hogy egy integrált tudást adjon a kémiai és bioszenzorok témakörét felölelő interdiszciplináris tématerületről. A kémiai és bioszenzorok analitikai jelentőségének és fontosabb jellemzőinek az ismertetését követően a szenzorkutatásban használt legfontosabb szintetikus receptor és biomolekulákat, valamint a különböző energia átvivő méréstechnikákat (elektrokémiai, optikai és termikus) tekintjük át. Részletesen tárgyaljuk azokat az alapfolyamatokat, melyek a szenzorok működésének megértését segítik és azokat a módszereket, melyek a szenzor paraméterek meghatározása szempontjából fontosak. Röviden bemutatjuk a szenzorok miniatürizálása, szenzor sorok kialakítása szempontjából fontos mirofabrikációs eljárásokat. Konkrét analitikai példákkal illusztráljuk a szenzorok széleskörű alkalmazási lehetőségeit. b./ Az Analitikai elválasztás módszerei: Gázkromatográfia: A minőségi azonosítás lehetőségei a gázkromatográfiában. A retenciós index és szerepe a minőségi azonosításban. Gázkromatográfiás retenciós adatok. Egykolonnás és többkolonnás rendszerek a minőségi azonosításban. Specifikus detektorok a minőségi azonosításban. A gázkromatográfiás mennyiségi elemzés elvi lehetőségei és minőségi jellemzői. A GC-s rendszerek alkalmasság vizsgálata. A gázkromatográfiás módszerek validálásának főbb szempontjai. (Analitikai célok, analitikai követelmények, teljesítményjellemzők, a validálás végrehajtása, dokumentálás, stb.) A GC- módszer kidolgozásának szempontjai. A GC alkalmazása a gázelemzésben. A GC a szénhidrogén iparban. A környezetanalízis GC-s lehetőségei. A GC gyógyszeripari alkalmazásai. GC szerepe a mezőgazdaságban és az élelmiszeriparban. A GC-MS mint összetett analitikai rendszer. A tömegspektrometriás minőségi identifikálás elvi alapjai. Az MS rendszerek felépítése (mintabevitel, ionforrások, analizátorok, detektorok, vakuumrendszer, adatfeldolgozás). Összetett ionforrások: MALDI, FAB, CI, APCI, ESI, APPI. Analizátorok: TOF, QP, IT, ICRS, MS/MS, MSn. Nagyfelbotású GC-MS. On-line mintaelőkészítési megoldások: HS-GC-MS, SPME-GC-MS, SPME-HPLC-MS, P&T-GC-MS, stb. Gyakorlati alkalmazások: gyógyszeripai, élelmiszer analitikai, környezet analitikai, szerves vegyipari analitikai, szermaradvány analitikai, stb. példák. Nagyhatékonyságú folyadékkromatográfia(HPLC): A hagyományos HPLC mellett az utóbbi években új megoldásokat dolgoztak ki az elválasztás sebességének növelésére. Ultra nagynyomású folyadékkromatográfia (UHPLC), nagy hőmérsékletű folyadékkromatográfia(HTLC), ultra nagynyomású és nagy hőmérsékletű folyadékkromatográfia(UPLC-HTLC). Mindezen technikákkal együtt előtérbe került 2 µm alatti kis geometriájú kolonnák használata. A sebesség és a hatékonyság másik lehetősége a monolit kolonnák használata és a hejszerű tölteteké. Az előadásban foglalkozom az egyes technikák megkövetelte műszerezettséggel a módosult elválasztási paraméterek szerepével és a módszer átvitel kérdéseiről a hagyományos HPLC-ről a gyors kromatográfiás rendszerekre. c./ Spektroszkópiai módszerek a szerves szerkezetfelderítésben: A tárgy célkítűzése, hogy a hallgatók elsajátítsák a vegyületek szerkezetfelderítéséhez, szerkezetazonosításához szükséges NMR-spektroszkópiai ismereteket és önállóan alkalmazni is tudják azokat a mindennapi gyakorlatban. A mágneses magrezonancia spektroszkópia fizikai alapjainak áttekintése és a jellemző spektrális paraméterek ismertetése. Az alapvető egy- és kétdimenziós NMR mérési módszerek, valamint a spektrális paraméterek és a kémiai szerkezet összefüggéseinek tárgyalása. Spektrumértékelési technikák bemutatása, az 1H és 13C kémiai eltolódások empirikus számításának gyakorlása. Új metodikák a biológiai, biokémiai és fizikai-kémiai alkalmazások területén.
2. Szervetlen kémia. (a./Főcsoportbeli elemek kémiája. b./Átmeneti és ritkaföldfémek kémiája, komplexkémia. c./Fémorganikus kémia. d./Alkalmazott szervetlen kémia; korrózió, szervetlen polimerek.)
A szervetlen vegyületek kötésszerkezetét leíró fontosabb elméletek. Kovalens, datív, ionos kötés. Kvalitatív MO elméletek. a./ Hibridizáció, VSEPR elmélet. Hipervalens vegyületek, három centrum 4 elektron kötésmodell (nemesgázvegyületek, kén és foszfor hipervalens vegyületei). Hipovalens, elektronhiányos szerkezetek, karbének és karbénanalógok, három centrum két elektron kötésmodell, bórvegyületek). Második sorbeli elemek kémiájának jellemzői. Inert s pálya hatás, többszörös kötések vs. polimer szerkezetek kialakulása. Nehéz elemek jellemzői, relativisztikus effektus. Szervetlen nagyipari technológiák kémiája (ammóniaszintézis, salétromsavgyártás, kénsavgyártás, kősóelektrolízis, szódagyártás, alumíniumgyártás) b./ D-elemek jellemzői, csoportosításuk (korai/késői d-elemek) kristálytér és ligandumtér elmélet. Komplex vegyületek, 18 elektron szabály. Komplex vegyületek stabilitása, optikai és mágneses tulajdonságaik. F-elemek jellemzői, lantanida kontrakció, kétértékű lantanidavegyületek. c./ Poláris fémorganikus vegyületek (lítium és magnéziumorganikus vegyületek). Szerves alumíniumvegyületek. Szilícium, ón- és ólomorganikus vegyületek. Szendvicsvegyületek főcsoportbeli elemekkel és átmeneti fémekkel. Titán, króm és mangánorganikus vegyületek. Vas, kobalt, nikkelorganikus vegyületek. Platinafémek fémorganikus vegyületei. Réz és cinkorganikus vegyületek. Fémorganikus vegyületek a szén-szén kötések kialakításában. d./ Korróziós problémák, aktív és passzív védelem. Galvánelemek, akkumulátorok, tüzelőanyag cellák. Hidogéntárolás. Szervetlen polimerek, polifoszfazének. Szilikonok (olajok, gumik, gyanták). Speciális felhasználások. Vezető polimerek. Poliszilánok, elemorganikus vezető polimerek.  

3. Számításos kémia. (a./Spektrumszámítások elméleti kémiai módszerekkel. b./ Gyakorlati kvantumkémia)
Tematika: A kvantumkémia elméleti alapjai: A kvantummechanika axiómái, a H-atom, a Born-Oppenheimer-tétel, az egyelektronos modell, determináns alakúhullámfüggvény és az MO-elmélet. Az elméleti modellek hierarchiája: Molekulamechanika, félempírikus, HF és post-HF módszerek. A konfigurációs kölcsönhatás módszere. Többdetermináns módszerek. Perturbációszámításon alapuló módszerek. A csatolt klaszterek módszere. Oniom, QM-MM módszerek. Sűrűségfunkcionál módszerek, közelítő funkcionálok fajtái. Az elektronsűrűség fogalma. Alkalmazási lehetőségek: Atomok és molekulák energiája és elektron-szerkezete. Kémiai és fizikai fogalmakhoz rendelhető mennyiségek számítása. A kémiai kötés leírása. Molekulageometria, konformációk, konformációs tér. Kémiai reakciók modellezése, reakciók termodinamikája. Stabil szerkezetek, és nyeregpontok jellemzése, átmeneti állapotok meghatározása. Nagy rendszerek tárgyalása: oldat- és kristályszerkezetek. Molekuladinamika.

Spektrumszámolások. Molekulapályák és a fotoelektron-spektrum. Vertikális és adiabatikus ionizációs energia számítása. Elektrongerjesztési spektrum számítása. CI, CAS, TD DFT módszerek. A rezgési spektrum számítása. Harmonikus és anharmonikus közelítés. A forgási spektrum. NMR számítások. 

4. Felhasználói szoftverek, numerikus módszerek. 
Tematika: a./ Függvények közelítése (interpoláció, regresszió). Síkgörbék: A Newton-Lagrange interpoláció. Hermite polinomok és speciális eseteik ú.m. NL, Taylor, Fejér Spline-ok, paraméteres spline-ok. (Kémiai példa: robbanáshatár megjelenítése; Szoftver: Visual Basic for Excel. Ammónia-Nitrogén-Levegő - egyváltozós spline fgv.. Etilénoxid-CO2-Levegő - paraméteres spline fgv.). Felületek: Spline és Bézier felületek (Kémiai példa: termodinamikai tulajdonságok; Szoftver: Pascal, Derive. Hangsebesség tiszta anyagban

Terner elegyek forrpontja.). b./ Gyökkeresés, szélső érték keresés. Egyenletek és egyenletrendszerek gyökei (Kémiai példa:VLE gőzarány számítás; Szoftver: Pascal). Szélsőérték  (Kémiai példa: Kaszkád reaktorszámítás Szoftver: választott programnyelv). Regresszió és lin. Algebra (Kémiai példa: Vegyipari üzem energetikai paraméterei Szoftver: Excel). c./ Differenciálegyenletek és differenciálegyenlet-rendszerek megoldása. Differenciálegyenlet numerikus megoldása. Egylépéses módszerek, többlépéses módszerek (Kémiai példa: Reaktorszámítás; Szoftver: Matlab). Lineáris differenciálegyenlet-rendszer megoldása. (Kémiai példa: ellenáramú extrakció; Szoftver: Matlab, Visual Basic for Excel). Stiff rendszerek (Kémiai példa: Reakciókinetika, kristályosítás; Szoftver: választott programnyelv ill. Pascal - Numbox). Parc. diff. egyenletek. 
5. Élelmiszerbiokémia.

Tematika: Az élő rendszereket alkotó vegyületek keletkezése, az élelmiszerek keletkezése. Fontosabb élelmiszerkémiai és technológiai folyamatok biokémiája. A növényi eredetű nyersanyagok légzése. Az enzimes barnulás folyamatai. Az érési folyamatok biokémiája Növényi színanyagok képződése és biokémiai hatásaik. Az aszkorbinsav biokémiája növényi rendszerekben. A fehérjék változásai élelmiszerrendszerekben. A lipidek változásai nyersanyagokban és élelmiszerekben. Szénhirdátok változásai nyersanyagokban és élelmiszerekben. Természetes bioaktív komponensek képződése és hatásaik. Az élelmi láncot veszélyeztető természetes és képződő szennyező és toxikus anyagok. Új ismeretek az élelmiszeradalékokról. Az élelmiszerek hasznosulásának biokémiai folyamatai. Emésztés folyamatai: biológiai, fiziológiai és biokémiai folyamatok és szabályzásuk. A felszívódás (reszorpció) biológiai, fiziológiai és biokémiai folyamatai, szabályozás. Emésztési és felszívódási zavarok. Fehérje és aminosav anyagcserezavarok. Szénhidrát anyagcserezavarok. Lipid anyagcserezavarok. A táplálkozás egyes speciális kérdései (Szabadgyök képzés, alkohol, koleszterin, rost, szennyezések, GM anyagok, mikróbák). Betegség megelőzés táplálkozással: elhízás, kardiovaszkuláris betegségek, daganatos betegségek, mozgásszervi betegségek, egyéb. Tervezett hatású funkcionális élelmiszerek.
6. Bioreakciók mérnöki tárgyalása. (a./Mikrobiális és enzimes rendszerek. b./Számításos molekuláris biológia. c./Biológiai szennyvíztisztítás intenzifikálása)
Tematika: a./ Kinetikai áttekintés: mikrobák növekedési és termékképzési modelljei. Eukarióták növekedése. Filmek és flokkulumok növekedése, a növekedés strukturális modelljei, a génexpresszió és reguláció modellezése, plazmid replikáció. Metabolic engineering: multienzimes enzimkinetikai alapok és alkalmazás: metabolikus kontrol analízis. Mikrobiális kölcsönhatások modellezése. b./ Szignálátvivő hálózatok és szignál - válasz görbe, visszacsatolások a szignálátvivő hálózatokban. Pozitív és negatív visszacsatolások kölcsönhatása: oszcillációk és fázissík diagram. Komplex szabályozási rendszerek bifurkációs diagramjai. Diszkrét hálózatok, boolean algebra, neuron hálózatok, bakteriofág lítikus, vagy lizogenikus fejlődése, genetikai hálózatok, molekuláris hálózatok jellemző szabályozási motívumai. Sztochasztikus módszerek, fluktuációk, Gillespie módszer. Biokémiai rendszerek térbeli szerveződése. Eukarióta sejtciklus szabályozás a hasadó és sarjadzó élesztő példáján. c./ A bioreaktor elrendezés költségkímélő intenzifikálásának legújabb lehetőségei: 1./ a biológiai tápanyageltávolítás (N- és P- eltávolítás), különös figyelmet fordítva a hazai szennyvíztisztításban egyre inkább jellemző helyzetre, amikor a szennyvíz szénforrása a denitrifikáció igényeihez képest szűkös. 2./ anoxikus reaktorok megfelelő tagolásának és kombinált eleveniszapos-biofilm rendszerek alkalmazásának feltételei ill. hatásai. 3./ tápanyaghiányos (N- és/vagy P-hiányos) ill. toxikus komponenseket tartalmazó szennyvizek tisztításának új eljárásai az ipari szennyvíztisztításban.   

7. Katalitikus és szénhidrogénipari technológiák. (a./Katalízis. b./ Szénhidrogének feldolgozása. c./Katalitikus és kémiai technológiák üzemanyagok és szerves intermedierek előállítására.)

Tematika: a./ A katalízis elméleti és gyakorlati vonatkozásainak megismertetése a legújabb eredmények és alkalmazások segítségével. Elméleti ismeretek a homogén és heterogén katalizátorok működéséről, a komplexkémia és a felületi kémia eredményeinek alkalmazása a katalízisben. Gyakorlati ismeretek az újabb katalitikus eljárásokról, nemesfémek ipari katalitikus alkalmazásai: A homogén komplex katalizátorok és a heterogén katalizátorok közös és eltérő jellegzetességei. A kétféle katalízis összehasonlítása. Az átmenetifém komplex katalízis újabb eredményei. C-C kapcsolási reakciók, enantioszelektív katalízis. Miért kaptak Nobel díjat katalízissel foglalkozó tudósok 2001 (Knowles, Noyori, Sharpless), 2004 (Chauvin, Grubbs, Schrock), 2007 (Ertl)? A felületi kémia módszerei és katalitikus vonatkozású eredményei. Mire használhatjuk az egykristályokon kapott eredményeket? Új katalitikus ipari eljárások.  Irányzatok a gyakorlatorientált katalízis kutatásban. Zeolitok alkalmazásai, membrán és katalizátor házasítása, heterogenizált komplexek alkalmazásai. Nemesfémek a környezeti katalízisben, reciklálásuk lehetőségei.
b./ A szénhidrogén átalakítások kémiai és technológiai jellegzetességeinek, összefüggéseinek tárgyalása. Az üzemanyagok és szerves intermedierek előállítására szolgáló legkorszerűbb technológiák, elsősorban a katalitikus eljárások megismertetése, különös tekintettel a fenntartható fejlődésre és a környezetterhelés minimalizálására. A szénhidrogének típusai, ezek főbb reakciói, tipikus reakciómechanizmusok (gyökös és karbokationos reakciók). A szénhidrogének természetes és mesterséges forrásai (kőolaj, földgáz, Fischer-Tropsch szintézis). Földgáz és szintézisgáz. A hidrogéngyártás földgáz alapon. Kőolajok összetétele, jellegzetességei. A kőolajfinomító mint komplex rendszer. Kőolajfinomítók kiépítésének sémái. Kőolajtermékek tulajdonságai, minőségi követelményei motorbenzin, jet-üzemanyag (kerozin) és diesel-gázolaj motorhajtóanyagok minőségi követelményeinek összefüggése a belsőégésű motorok működésével, fejlődésével és a környezetvédelmi elvárásokkal. Kenőolajok, motorhajtóanyag- és kenőolaj adalékok. Alternatív motorhajtóanyagok, szintetikus kenőolajok, szilárd paraffinok, bitumenek. Fontosabb kőolajfeldolgozási technológiák. Desztilláció. Motorhajtóanyagok gyártása. Kenőolajok és szilárd paraffinok gyártása és finomítása. A kőolajfeldolgozás petrolkémiai ágazatai. Olefingyártás: pirolízis technológia és gázszétválasztás C4-frakció feldolgozása, acetiléngyártás. A kőolajfeldolgozás környezeti problémái, kőolajfinomítók főbb emissziói, hulladékai és ezek csökkentési lehetőségei, technológiái 
c./ Technológiák: Izomerizáció, katalitikus benzinreformálás; esettanulmány: a reformálás katalizátorainak és technológiájának fejlődéstörténete. Hidrogénező kéntelenítések és finomítások. Katalitikus krakkolás. Alkil-benzin gyártás, éterek szintézise. Hidrokrakk eljárások. Termikus krakk eljárások: késleltetett kokszolás és viszkozitástörés. Lineáris α-olefinek gyártása és felhasználása. Egyedi aromás szénhidrogének: benzol, toluol és xilolok (BTX) gyártása. BTX aromások néhány szénhidrogénipari átalakítása és felhasználása. A pirolízis jelene, alternatívái. Metanol szintézis és a metanol karbonilezés eljárásai. A kiegyensúlyozott vinilklorid technológia. Izocianátok előállítása, a foszgén kiküszöbölésének lehetősége. Az aromás vegyületek szintetikus alkalmazásának újabb lehetőségei

8. Transzportfolyamatok elmélete. 

Tematika: Extenzív mennyiségek transzportja, konvektív és vezetéses áram, átadási áram, források és a lokális megváltozás. Nemegyensúlyi folyamatok, termodinamikai erők. Onsager féle lineáris vezetési törvény és reciprocitási relációk. Kereszteffektusok, Curie-elv. Impulzus-, hő- és komponensátadás lamináris áramlásban. Transzportfolyamatok turbulensáramlásban. Turbulens viszkozitás és diffúziós tényező. Határrétegek, keveredési úthossz. Hő- és anyagátadás turbulenshatárrétegben. Nemnewtoni fluidumok áramlása. Hasonlóságelmélet: dimenzióanalízis. Hidrodinamikai hasonlóság és alkalmazásai. Hasonlósági számok. A hőátvitel elméleti alapjai, megnyilvánulási formái, hővezetés, konvektív hőátadás, hőátbocsátás. Mérlegegyenlet. Hőtani hasonlóság: a konvektív hőátadás kritériális egyenlete. Molekuláris diffúzió fluidumokban. Ekvimoláris szembediffúzió, Fick törvény. Ozmotikus diffúzió. Maxwell-Stefan diffúzió. Diffúzió többkomponensű rendszerekben. Termodiffúzió. Diffúzió porózus szilárd anyagon át, Knudsen és felületi diffúzió. Poros gáz modell. Párolgási sebesség. Analógia a konvektív impulzus-, hő- és kompones-transzportok között. Reynolds, Prandtl, Chilton-Colburn és Leveque analógia.

9. Víz-környezetvédelmi technológia

A környezet megzavarásásnak okai. A szennyezés. Globális változások vonatkozásai. Ipar - mezőgazdaság - kommunális szféra kölcsönhatásai; energiatermelés és felhasználás hatásai. Környezetvédelmi eljárások alapfolyamatai Gáz-folyadék; szilárd-folyadék elválasztási érintkeztetés, a kolloidstabilitás problémái, koaguláció, termikus folyamatok. Kevert kulturás fermentációk jellemzői; szelekciós mechanizmusok és irányításuk lehetőségei, reaktortechnika, immobilizált sejtes bioreaktorok Szennyvíz-víztisztítási eljárások fejlődési tendenciái, a fenntarthatóság kritériumai. Kolloid ill. lebegőanyagtartalom eltávolítása fizikokémiai és mechanikai eljárásokkal. Kémiai eljárások. Biológiai tisztítási módszerek. Szervesanyageltávolítás kommunális ill. ipari szennyvizekből. Tápkomponens (N, P vegyületek) eltávolítása. Intenzív anaerob biológiai tisztítás eljárásai, bioreaktor konfigurációi. Iszapok keletkezése, stabilzálásuk, kezelésük, elhelyezésük. Kommunális és ipari hulladékok vizsgálata, minősítése, keletkezése. Ártalmatlanítási - kezelési eljárások a végső elhelyezés problémái, megoldásai. Mentesítési eljárások. A hulladékgazdálkodás hatósági szabályozása, EU követelményrendszerek. Az atmoszférikus szennyezés forrásai, szennyezőkibocsátás megelőzésének lehetőségei, gáztisztítási eljárások fontosabb változatai, értékelésük.

10. Fejezetek a fizikai kémiából. (a./ Optikai spektroszkópia. b./Nanostruktúrák és szerk. vizsgálatuk.c./ Polimeroldatok és gélek fiz.kémiája. d./Felületek és biológiai rendszerek fizikai kémiája)
a./ Biológiai minták vizsgálata fluoreszkáló festékpróbákkal. Optikai szenzorok. Fotokróm anyagok. Fotodinamiás módszerek az orvosi diagnosztikaában és terápiában. Háromdimenziós mikroszkópos képalkotás. Cirkuláris dikroizmus. b./ Bevezetés a nanotechnológiába, a nanorészecskék és a nanostrukturáltság jelentősége. Nanorészecskék előállítása nedves kémiai eljárásokkal. Nanostrukturált rétegek előállítása nedves kolloidkémiai módszerekkel. A nanorétegek jellemzésének lehetőségei reflektometriai és optikai spektroszkópiai módszerekkel. A kisszögű szórás és diffrakció elméleti alapjai. A szórásos kísérletek kivitelezése, a berendezések és mérési praktikák ismertetése. Az elektronmikroszkópos, alagút és atomerő mikroszkópos módszerek rövid ismertetése. A szórási eredmények interpretálása, egyéb módszerek eredményeivel történő összevetés. c./ Hajlékonyláncú makromolekulák térszerkezetének jellemzése. Polimer oldatok és gélek legfontosabb termodinamikai és reológiai tulajdonságai. A gombolyag-globula és a hélix-gombolyag átmenet. Polimer rendszerek fázisátmenetei. Nagyrugalmasság elmélete. „Intelligens” polimerek. d./ Határfelületek termodinamikája. Kölcsönhatási energiák meghatározási módszerei. A határfelületi jelenségek anyagtudományi alkalmazásai. A bőr felépítése és anyagcsere-tulajdonságai (lipidek, esszenciális zsírsavak; hidratált bőr; emolliencia; vitaminok a bőrben; a felszívódás útjai; a bőr öregedése). Egyszerű és összetett emulziók, mikroemulziók,  gélek. Liposzómák és folyadékkristályok, membránmodell. Lamellás folyadékkristály rendszerek vizsgálati módszerei. 
11. Műanyagok szerkezete és tulajdonságai. (a./Reológia. b./Kristályos polimerek morfológiája. c./Műanyagok szilárdsága. d./Társított polimerek)
Tematika: a./ A hőrelágyuló műanyagok teszik ki a felhasznált műanyagok közel 70 %-át. Ezeket többnyire ömledékállapotban dolgozzák fel. A polimerek ömledékreológiai jellemzése, a mért reológiai jellemzők és a feldolgozhatóság közötti kapcsolatok ismerete elengedhetetlen megfelelő termék gyártásához. A reológiai jellemzőket a polimerek molekuláris és szu​per​mo​le​kuláris (ömledék, fizikai térháló) szerkezete határozza meg, a szerkezet és tulajdonságok közötti kapcsolatok azonban még ma sem teljesen tisztázottak. A tárgy a re​o​ló​gi​ai mennyiségek mérésével, értelmezésével és különösen a szerkezet-tulajdonság összefüggésekkel foglalkozik a következő tematika szerint: Alapvető és származtatott reológiai mennyiségek, mérési módszerek, alkalmazási területek. Folyás egyszerű geometriai térben, kapilláris viszkozimetria, rotációs viszkoziméterek, mérés állandó nyírással, dinamikus-mechanikai spektroszkópia. Newtoni és látszólagos viszkozitás, a viszkozitást meghatározó tényezők. Lineáris viszko​e​lasz​ticitás, a mért mennyiségek számítása és konvertálása egymásba, fizikai tartalmuk, értelmezés. Rugalmas hatások a folyás során, Weisenberg effektus, normálfeszültségek, reológiai duzzadás, ömledéktörés. Molekulaszerkezet, mólsúly és mól​súly​eloszlás, elágazások, a molekuláris jellemzők és a fizikai térháló kapcsolata. A reológiai jellemzők és a molekulaszerkezet közötti összefüggések homogén polimer öm​le​dé​kek​ben. Többfázisú rendszerek, a reológiai jellemzők hatása a fázisszerkezet alakulására, a szerkezet és a termék tulajdonságainak kapcsolata. A termikus és deformációs előélet hatása az anyag viselkedésére és a mért reológiai jellemzőkre. b./ A szabályos szerkezetű, kristályosodásra hajlamos polimerek. A szemikristályos szerkezetet leíró morfológiai modellek. A kristályossági fok fogalma és meghatározásának módszerei (röntgendiffrakció, dilatometria, kalorimetria, spektroszkópia). A szerkezeti hierarchia szintjei: röntgen, elektronmikroszkópos és optikai mikroszkópos szint. Az elemi cellák fel​épí​tése és a különféle kristályrendszerek. Az izomorfia és polimorfia jelensége polimerek esetén. A monotrópia és az enantiotrópia. Polimorf módosulatokkal rendelkező polimerek. Hajtogatott és nyújtott láncú primer krisztallitok. A primer krisztallitokból álló halmazok jellegzetességei. Szupermolekuláris szerkezetek: egykristályok, szferolitok, cilindritek, hedritek, dendritek. A transzkristályos és a shish-kebab szerkezet. A szupermolekuláris szerkezetek jellegzetességeinek felderítésére alkalmas módszerek: fénymikroszkópia, transzmissziós és pásztázó elektronmikroszkópia (TEM, SEM), atomerő mikroszkópia (AFM). A szferolitok típusai és szerkezeti felépítésük. Pozitív és negatív kettőstörésű szferolitok. Az un. keresztsávozott (cross hatched) szerkezet. Gyűrűs és radiális szferolitok. A szupermolekuláris szerkezetek jellemzőinek tudatos szabályozására alkalmas módszerek. A polimerek kristályosodásának kinetikai elmélete. A polimerek kristályosodását leíró újabb elméletek. A kristályos polimerek nyújtás hatására fellépő átkristályosodása és azt ezt leíró szerkezeti modellek (Peterlin és Kobayashi modell). A kristályos polimerek orientált állapota az orientáció meghatározásának módszerei. Az orientált polimerek szerkezetét leíró modellek. Az orientáció hatása tulajdonságokra. Nagy moduluszú és szilárdságú polimerek előállításának módszerei és ezek szerkezetét leíró modellek. A szemikristályos polimerek szerkezet-tulajdonság összefüggései. A folyadékkristályos kismolekulájú anyagok. A rendezettség különböző formái: szmektikus, nematikus, koleszterikus és diszkotikus folyadékkristályok. A folyadékkristályos polimerek (LCP) típusai: liotrop és termotrop folyadékkristályos polimerek. A főláncban és az oldalláncban mezogén csoportokat tartalmazó polimerek. Az LCP-ek kereskedelmi típusai. Többalkotós polimer rendszerek makromorfológiája. Polimerkeverékek fázismorfológiája. Egyszerű diszperziók, fibrilláris és lamelláris fázismorfológia, mikroemulziók, kokontinuus un. “mátrix a mátrixban” típusú fázisszerkezet. Fázisinverzió. c./ A szerkezeti anyagok a leggyakrabban törés következtében mennek tönkre ezért fon​tos a szilárdságot meghatározó tényezőknek, a szilárdság meghatározási módszereinek és a módosítási lehetőségeinek ismerete. A tárgy a különböző műanyag szerkezeti anyagokra vonatkozóan tárgyalja ezeket a kérdéseket és foglalkozik a műanyagok tönkremenetelét meghatározó tényezőkkel és azok vizsgálatával a következő tematika szerint: Mechanikai jellemzők, külső igénybevételre adott válasz. Igénybevétel típusa: rövid, hosszú, fáradás, dinamikus, statikus. Műanyagfizika: állapotok, szerkezet, jellemzők, makromolekula, jellemző tulajdonságok. Műanyagok és termékek mért mechanikai jellemzői és a műanyagfizika közötti kapcsolat. Mo​lekuláris deformációs mechanizmusok. A szerkezet szerepe. Kény​szer​elasz​tikus deformáció. Mikro​me​cha​nikai deformációs folyamatok. Alapanyagok jellemzése: szakítás, hajlítás, tö​rés. Törésmechanikai elméletek, lineáris törésmechanika, J integrál, plasztikus törés (EWF). Dinamikus mechanikai spektroszkópia, kúszás és fe​szült​ség​relaxáció, fárasztás. A deformációs és szilárdsági jellemzők időfüggése. A mechanikai jellemzők és az egyéb tulajdonságok kapcsolata: reológia, termikus vizsgálatok (DSC, TGA), spektroszkópia. Termékvizsgálatok. Filmek és fóliák vizsgálata: Elmendorf, Spencer, dart, szakítás. Plasz​tikus törés, a vastagság és a sebesség szerepe. Az orientáció hatása, szer​kezet és tulajdonságok. Csövek: törés, nyomásállóság, élettartambecslés. Heterogén rendszerek. A homogén és heterogén rendszerek vizsgálata kö​zöt​ti különbségek. Módszerek és értelmezés. Feszültségkoncentráció, termikus fe​szültségek, adhézió. Mikromechanikai deformációs folyamatok és makroszkopikus tulajdonságok kapcsolata heterogén rendszerekben. Ütésálló műanyagok (HIPS, ABS, ütésálló PP), a szerkezet szerepe. Különleges vizsgálatok: frag​men​táció, határfelületi nyírószilárdság stb. A mérési eredmények fizikai tartalmának megértése, az eredmények értelmezése. d./ A társított polimereket egyre nagyobb mennyiségben alkalmazzák az élet minden területén, fejlődésük üteme messze meghaladja az egyéb szerkezeti anyagokét. A társított polimerek tulajdonságait a komponensek jellemzői, az összetétel, a szerkezet és a határfelületi kölcsönhatások határozzák meg. Az utóbbi két tényező szerepe különösen fontos és mivel ezek az anyagok viszonylag újak, a rájuk vonatkozó rendelkezésre álló információk meglehetősen hiányosak. A tárgy elsősorban a szerkezet-tulajdonság összefüggésekkel és a határfelületi kölcsönhatásoknak a társított rendszerek tulajdonságai meghatározásában betöltött szerepével foglalkozik az alábbi tematika szerint: Elegyíthetőség, az elegyíthetőség előrejelzésére szolgáló modellek és meghatározási módszerek. Az egyes módszerek előnyei és hátrányai, a különböző módszerekkel meghatározott paraméterek közötti összefüggések. Elegyíthetőség és összeférhetőség, a keverékek szerkezete és a tulajdonságok közötti kapcsolatok, termodinamika és kinetika. Töltőanyagok jellemzői és jellemzése, szemcseméret, szemcseméret eloszlás, fajlagos felület és egyéb jellemzők. Felületi jellemzők, felületi feszültség, polaritás, kontaktnedvesedési elmélet és sav-bázis kölcsönhatások. A töltőanyagot tartalmazó polimerek tulajdonságainak előrejelzése. A határfelületi kölcsönhatások szerepe a tulajdonságok meghatározásában. A határfelületi kölcsönhatások módosítása, felületaktív anyagok, reaktív felületkezelés, egyéb módszerek. Szerkezet: anizotrop töltőanyagok orientációja, aggregációja, szegregáció. Mik​ro​me​cha​ni​kai deformációk, a szerkezet és a terhelés hatására végbemenő deformációs folyamatok kapcsolata. Határfelületi kölcsönhatások szálerősítésű kompozitokban, a szál jellemzése, kapcsolóanyagok, felületi reakciók. Hibrid rendszerek, egyidejűleg több diszpergált komponenst (szál/töltőanyag, töltőanyag/polimer stb.) tartalmazó társított műanyagok, szerkezet-tulaj​don​ság összefüggések.
12. Textilkémia.(a./Természetes szálak. b./Szintetikus szálak. c./Technológiai folyamatok)
Tematika: a./ A tárgy a természetes szálképző polimerek terén végzett újabb fejlesztésekkel és alkalmazásokkal, egyes szálvizsgálati módszerekkel foglalkozik: új regenerált cellulóz gyártási technológia (Lyocell: az N-metil-morfolin-N-oxidban való oldás és az azon alapuló szálgyártás fő lépései, oldószervisszanyerés, a szál szupermolekuláris szerkezete, szorpciós tulajdonságai, fibrillációja, felhasználási lehetőségei); a cellulóz módosítása ojtással (ojtási reakciók, a szupermolekuláris szerkezet és a morfológia hatása az ojtásra); a cellulóz keresztkötésére alkalmas reakciók (formaldehid-mentes keresztkötő ágensek); kitozán (szál, mesterséges bőr); a selyem új alkalmazásai; gyapjú felületi kezelése; szálak vizsgálata IR spektroszkópiával, különös tekintettel a cellulózra. – A tárgy kb. negyedének terhére a doktoráns érdeklődésének megfelelő, természetes szálakkal kapcsolatos anyag feldolgozása is lehetséges. b./ A tárgy a szintetikus szálak terén végzett újabb fejlesztésekkel foglalkozik: folyadékkristály polimer alapú nagyszilárdságú szálak; poliészter szálak, felületi jellemzőik (poliészter fajták; kopolimerek; a felületi tulajdonságok alakulása a szálképzés és az utólagos módosítások során: a szálfinomság, a szálkeresztmetszet, a nyújtás és a hőkezelés, ill. a hidrolízis, a plazmakezelés, az ojtás és a lézerkezelés ); ún. Shin-gosen szálak (selyem-, ill. gyapjú típusú szálak, zsugorodó szálak); szálmódosítás plazmakezeléssel (a gyökök szerepe, keresztkötések kialakulása a szálfelületen, speciális tulajdonságok kialakulása); “természetutánzás” szintetikus szálakkal (selyem, bőr, szőrme, lótuszlevél). c./ A tárgy a textiliparban leggyakrabban feldolgozásra kerülő természetes és mesterséges szálasanyagokból előállított kelmék kikészítésének technológiai folyamataival és azok elméleti hátterével foglalkozik a következő tematika szerint: Előkészítés, fehérítés. Színezés. Nyomás. Végkikészítés. Szálasanyagok szorpciós folyamatai. Nedvesedés, nedvesítőszerek hatásmechanizmusa, szerkezete. Adhézió. Diffúzió. Folyadékok behatolása szálakba, fonalba, kelmébe. Az oldás alapjai. Polimerek oldása.
Handbook of Fiber Chemistry, (Eds: M. Lewin, E. M. Pearce), Marcel Dekker, New York, 1998
Surface Characteristics of Fibers and Textiles (Eds: C. M. Pastore, P. Kiekens), Marcel Dekker, New York, 2001
T. Hongu, G. O. Phillips: New Fibers, Woodhead Publishing Ltd., 2001
13. Szerves kémia. 
Tárgyprogram: A tantárgy célkitüzése: A Ph.D. hallgatók megismertetése a szerves kémia legújabb eredményeivel és a szerves kémia kurzusokon elsajátitott anyag tovább fejlesztése. A két féléves tárgyban az alább felsorolt témakörök szerepelnek:

Aromás jelleg és aromaticitás. Elektrociklusos reakciók (cikloaddiciók, szigmatróp átrendeződések). Elemorganikus vegyületek. Sztereokémia (kiralitás, enantiomerek elválasztása). Sztereoszelektiv és sztereospecifikus reakciók. Terpének. Telitetlen zsirsavak. Alkaloidok. Peptidek. Cukorszármazékok. Nukleinsavak. Vitaminok. Szintézisek tervezése. Ipari szintézisek. Sztereokontrollált szintézisek. Enantiokonvergens szintézisek. Enzimkatalizált reakciók.

Irodalom: 

G. M. Loudon: Organic Chemistry, 3rd.  ed. The Benjamin/Cummings Publishing Inc. New York, 1995.

J. McMurray: Organic Chemistry, 5th ed. McMurray Brooks and Cole Publisher , 2000.

G. Solomons, C. Fryhle: Organic Chemistry, 7th ed. Wiley-Interscience, New York-Chichester, 2000.

Corey, E. J.; Cheng, X.-M.: The Logic of Chemical Synthesis;Wiley & Sons, New York, 1989.

Nicolaou, K. C.; Sorensen, E. J.: Classics in Total Synthesis I-II; VCH: Weinheim. 1996, 2003.
Kürti, L.; Czakó, B.: Strategic Applications of Named Reactions in Organic Synthesis; Elsevier: London, 2005.

Eliel, E. L.: Stereochemistry of Organic Compounds; John Wiley & Sons, New York, 1994.

14. Szerves kémiai technológia. 

Tematika: A környezetbarát kémia és kémiai technológia kihívásai és alapelvei. Megoldási lehetőségek. Az alapanyagok megválasztásának és a reakciók kiválasztásának szempontjai. Oldószerek és segédanyagok felhasználása ill. helyettesítése. A katalitikus reakciók előnyei. A reakciók optimalizálásának szükségessége. Újrahasznosítás. Mikrohullámú reaktorok és az azokban megvalósítható reakciók. Oldószermentes reakciómegvalósítás. Oldószerek kiváltása. Ionos folyadékok mint korszerű oldószerek alkalmazása katalitikus hidrogénezésekben és hidroformilezésben. A tulajdonságok beállítása finom hangolással. A reakciók monitorálásának lehetőségei. In situ Fourier transzformációs IR spektrométer (ReactIR berendezés). Akirális és királis, valamint egy- és kétfogú P-ligandok és azok alkalmazása átmeneti fémkomplexekben, továbbá azok felhasználása katalizátorként homogén katalitikus átalakításokban. Kemo-, regio-, diasztereo- és enentioszelektív átalakítások. A fázistranszfer katalízis alkalmazása szelektív reakciókban. A katalizátor kiválasztása és újrahasznosíthatósága. Ipari példák. A katalizátor kiváltásának lehetőségei. A gyógyszeripari hatóanyaggyártási technológiák általános jellemzői, az alapanyagok kiválasztása, az intermedierek előállítási körülményei, az optimális intermedier sor kiválasztása. A technológiák kifejlesztésének módszerei, a fejlesztés legfontosabb fázisai (laboratóriumi kísérletek, méretnövelés, kísérleti gyártás). Néhány hatóanyag-gyártás technológiai lehetőségeinek elemzése, így a Klorocid (toluolból, etilbenzolból, allil-alkoholból kiinduló) eljárások jellemző stratégiái, valamint enantioszelektív szintézisek lehetőségei. A közös intermedierekhez kapcsolódó technológiák, valamint az alkalmazási lehetőségek összehasonlítása a Melipramin, a Tisercin és a Halidor szintézisek példáján.

Hasonlóképpen, a Nalidixsav, a Norfloxacin és a Probon technológiai lehetőségeinek tárgyalása. A Diltiazem, a Grandaxin és a Levamisole technológiák közös elemeinek viszgálata. A Dopegyt technológiák lehetőségei és fejlődésük.Homogén katalitikus nagyipari eljárások megvalósíthatóságának feltételei, általános követelményei – ipari példák: metanol karbonilezése, Wacker-szintézis. A hidroformilezés különféle technológiai megoldásai, fejlesztésük a katalizátor-fejlesztéssel, a ligandumok módosításával összhangban. A jövő fejlesztési irányai. A legjelentősebb hidroformilezési eljárás: n-butiraldehid előállítása, 2-etil-hexanol mint műanyaglágyító alapanyag gyártása céljából. Műanyaglágyítók, a lágyítás elmélete és mechanizmusa. A műanyaglágyítók típusai és szerkezeti jellemzőik (pl. molekulatömeg, polaritás, a poláris-apoláris sajátságok egyensúlya). A lágyítókkal szemben támasztott követelmények. A legfontosabb lágyítófajták (ftálsavészterek, foszforsavészterek, poliészter-lágyítók, klórozott szénhidrogének) gyártási eljárásai.

Melléktárgyak (1 féléves tárgyak 4 krp értékben) listája:

1. Az Oláh György Doktori Iskola szemináriuma.*

2. Szerkezeti kémia
3. www, hálózati ismeretek.

4. Molekulatervezés.

5. Kemometriai módszerek.

6. Korszerű élelmiszervizsgálati módszerek II.

7. Molekuláris biológiai és bioanalitikai módszerek.

8. Kölcsönhatások fehérjerendszerekben. 

9. Vegyi anyagok környezetei kockázatának kezelése. 
10. Fehérjetechnológia.

11. Alkalmazott elektrokémia. 
12. Környezetmérnöki ismeretek. 
13. Nukleáris energiatermelés és környezetvédelem.

14. Kisérletek tervezése és értékelése. 
15. Vegyipari folyamattervezés. 
16. Vegyipari folyamatok irányítása. 
17. Korszerű elv. műveletek, tiszta technológiák.

18. Polireakciók elmélete. 
19. Polimerek degradációja és stabilizálása. 
20. Anyagszerkezeti vizsgálatok elmélete. 
21. Új textiliák és alkalmazásaik. 
22. Környezetbarát textiltechnológiák.

23. Szintézisek tervezése.

24. Kistagú heterociklusok.

25. Szerves fotokémia.

26. NMR spektroszkópia.

27. Válogatott fejezetek az alkaloidkémiából.

28. Természetes szerves anyagok szintézise.

29. Makrociklusok szintézise és molekuláris felismerő képessége. 
30. Poláris elemorganikus vegyületek. 

31. Gyűrűzárási reakciók. 
32. Szelektiv biokatalízis szintetikus alkalmazása. 

33. Gyógyszeripari alapfolyamatok és technológia. 
34. Válogatott fejezetek gyógyszerkémiából. 
35. Fázishatárrétegek az anyagtudományban és technológiában. 
36. Cellulóz-szinezék rendszerek kémiája és technológiája. 
37. Biológiailag aktiv anyagok formálása. 
38. Növényvédőszerek kémiája és technológiája. 
39. Optikailag aktiv vegyületek technológiája.

* Az Oláh György Doktori Iskola szemináriumsorozata tanévenként tíz előadásból áll, melyet a kémia, biológia, a vegyipar illetve biológiai ipar rangos hazai szakemberei, illetve a BME VBK-ra látogató neves külföldi (több Nobel-díjas előadónk is volt az évek során) professzorok tartanak. A DIT a teljesítést a szemináriumsorozaton való aktív részvétel esetén fogadja el.   

