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A 36. OTDK sikeres lebonyolitasahoz f6tamogatoként jarul hozza a MAV-START Zrt. és a
GYSEV Zrt. is azzal, hogy az Epitési és Kdzlekedési Minisztérium kdzremikddésével a

névre szo6l6 igazolas alapjan — kilon menetjegy megvaltasa nélkil - 2. kocsiosztalyon
dijmentes vasuti utazas biztositasaval tamogatjak a 36. OTDK-n részt vevé fiatalokat. A
dijmentes utazast legkorabban az igazolason feltlintetett konferencia elsé napjat
megeléz6 nap 00:00 ératdl lehet megkezdeni, a visszautazast az adott rendezvény utolso
napjat kovetd nap 23:59 percig kell befejezni. A felaras vonatokra az InterCity pot- és
helyjegyet, a helyjegyet, vagy az InterCity potjegyet meg kell vasarolni, valamint ha valaki
1. kocsiosztalyon kivan utazni, a kocsiosztaly-kiilonbozet dijat ki kell fizetni.
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KCH

KCH KISCHEMICALS Gyarto és Kereskedelmi Kt

A Miskolc kozelében 1év§, sajébabonyi
Kischemicals Kft. 70 éves multtal rendelkezg,
100% kiilfoldi tulajdonban mikodé vallalat.
Nemzetkozi piacon miikodiink, dinamikusan
fejlédiink, foszgén bazisa intermedierek és
novényvéddszer hatéanyagok gyartasaval és
kereskedelmével foglalkozunk.

Kiildetésiink, hogy alegjobb mindségii termékeket
allitsuk el és termékportfélionkat folyamatosan
bévitsiik, kozéppontba helyezve a
mindségmenedzsmentet, valamint a vevéi
elégedettséget és ezaltal nemzetkozileg vezetd
szerepet toltsiink be a termékek gyartasanak
teriiletén.

Hissziik, hogy sikeriink alapkovét a
Kischemicals Kft. dolgozéi jelentik szamunkra!

Téged varunk, ha...
-szereted a kihivasokat

Csatlakozz csapatunkhoz gyakornokként vagy
munkatarsként!

TEGED VARUNK!

LEPJ VELUNK KAPCSOLATBA!

www.kischemicals.hu
8 jobs@kischemicals.hu
® +36-30/346-5395



http://www.kischemicals.hu/
mailto:jobs@kischemicals.hu

BOSCH

A Bosch kiilonb6z0 technologiak €s szolgaltatasok vezetd nemzetkozi szallitdja, négy iizleti teriileten
végzi tevekenységét. Ezek a mobilitdsi megoldasok, az ipari technika, a fogyasztasi cikkek, valamint
az energia- és épiilettechnika. Vezetdé loT-vallalatként jovo technologiait formaljuk, innovativ
megoldasokat kinalunk intelligens otthonokhoz, intelligens varosokhoz, a halozatba kapcsolt
mobilitashoz és gyartashoz.

A magyarorszagi Bosch csoport hossza évek ota hazadnk legvonzdbb munkaltatol kozé tartozik, és a
nemzetkozi cégesoport stratégiailag kiemelt helyszine.

Kozosségiink elengedhetetlen értéke a sokszinliség, ez tesz minket kiilonlegessé, és ez sikeriink egyik
{6 forrasa.

Hissziik, hogy jo otletek barhol sziilethetnek.

Bongéssz karrier oldalunkon a nyitott pozicidink kozott €s csatlakozz hozzank! Formald a jovot Te
is!

A Bosch kiilonb6z6 technologidk €s szolgaltatasok vezetd nemzetkozi szallitoja, négy iizleti teriileten
veégzi




DEGRENNE

Alfold Porcelan Edénygyar Zrt.
.1969 ota”

Az Alfold Porcelan Edénygyar Zrt. elédjét az Alfoldi Porcelangyar allami vallalat
érdekeltségeként 1969. aprilisaban hoztak létre. Az alapitas célja a belfoldi piac hasznalati
porcelanedénnyel valé ellatasa volt.

A gyar 1999-ben 100%-ban a Degrenne cégcsoport tulajdonaba kerdilt.

A termékvalasztek egy része a legutobbi divatiranyzatot koveti mind formaban, mind
szinben, masik része a hagyomanyos hotel- és haztartasi porcelan csaladokbol all, melyek
tobb évtizede gyartasban vannak. A jelenlegi terméksor darabjai féként sajat formatervezé
iparmiveészek design-jai, de a Degrenne Csoport dolgozik elismert kilfoldi designerekkel is.

A gyar évente kb. 3,5 millié darab terméket allit eld, kizardlag eurdpai alapanyagokbol. A
felhasznalt masszak és mazak jo része sajat receptura alapjan, helyben készil. A termeékek
jelentés hanyada hagyomanyos német keményporcelanbdl készil, de 2014 6ta megjelentek
a szines masszabdl készilt edények is. Utobbiak teljesen egyedi megoldasokkal, magas
szinvonalon készilnek, fejlesztéstiket folyamatos kutatas-fejlesztési tevékenység kiséri.

A fehéraru gyartas soran alkalmazott technoldgiak a hagyomanyos korongolason és dntésen
tal a 90-es eéevektsl kibdviltek a magasnyomasu ontéssel és izosztatikus préseléssel.
Utobbihoz egyedi fejlesztési robotos allomasok kerliltek betizemelésre. 2016-ban megépiilt
az Uj gyorségeté kemence, mely a hagyomanyos, folytonos Uzem( mazas égeté
alagutkemencéket valtotta ki.

A termékek dekoralasahoz hasznalt technoldgiak a matricazas, kézi és gépi (robotos)
fondozas (szérdpisztollyal torténd festés). A dekorok fejlesztése és matricak gyartasa hazon

belil torténik.

A vevéi elvarasok valtozasa miatt egyre jellemzébb a kis szériak gyartasa, az egyedi
vevdigények kiszolgalasa sajat fejlesztési grafikaval, markajelzéssel. A cég hosszu évek ota
végez bérgyartast is kulfoldi cégeknek, (laboratériumi eszk6zok, haztartasi porcelanok), igy
optimalizalva gyartasi kapacitasanak kihasznaltsagat.



A SONEAS Vegyipari Kft. egy eurdpai, piacvezet6 CRO/CDMO vegyipari, szolgaltatd cég;

gyogyszeripari partnerek részére kémiai szolgaltatasok atfogd skalajatkinalja. AcGMPkisérleti
tzemlnkben tamogatjuk Ugyfeleinket preklinikai és klinikai vizsgalatokkal, gyogyszerhatoanyagok
cGMP korualmények kozotti gyartasaval. A nagylzemi gyartd telephelylinkdn intermediereket és
kiindulasi anyagokat, specialis vegyszereket ISO 9001 szabvany szerint gyartunk, gydgyszeripari és
egyéb finomkémiai felhasznalasra.

Szamos munkalehetéséget kinalunk mind labor, mind termelési teriileten, hosszu tava és
valtozatos, érdekes munkat biztositunk az érdeklédéknek.

Varjuk szakmai dnéletrajzod a hr@soneas.com e-mail cimre.
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RICHTER GEDEON

Richter Gedeon Nyrt.

A Richter a legnagyobb magyarorszagi gydgyszeripari vallalat, melynek kozpontja
Budapesten talalhatd. A cég kiildetése, hogy az egészség megdrzését és az életmingség
javitasat szolgalja vilagszerte. A magyar iranyitasu cég tevékenysége igen széleskord, tobb
szegmensre is kiterjed, igy gyogyszergyartassal, kutatas-fejlesztéssel, értékesitéssel, illetve
marketinggel is foglalkozik. Stratégiaja a fenntarthaté novekedésre alapoz, melyet sajat
kutatas fejlesztési tevékenységével, illetve tobb esetben fejlesztési fazisban vagy mar a
betegek szamara is elérheté innovativ termékek felvasarlasaval tamogat.

A tobb mint 120 éves multtal rendelkezé Richternek a hazai anyavallalat mellett 5 orszagban
mikodnek termels leanyvallalatai, termékeit sajat piachaldézatan keresztll a vilag csaknem
100 orszagaba juttatja el. 5 vilagrészre kiterjedé értékesitési tevékenységet folytat, valamint
tobb mint 50 orszagban van kozvetlendl jelen. A Richter Csoport arbevetelének tobb mint
90%-a a kuilfoldi piacokon értékesitett termékeinek eladasabdl szarmazik. Legnagyobb
kllpiaca: USA, Oroszorszag, Lengyelorszag, Németorszag és Kina.

A cég vilagszerte tobb mint 12 ezer f6t foglalkoztat, arbevétele 2022-ben meghaladta a 800
milliard forintot. A Richter Csoport tevéekenységét hazai és nemzetkdzi munkatarsai
elkotelezettségére, évszazados gyartasi és kutatasi tapasztalatara alapozza, valamint
szorosan egyuttmdkodik partnereivel annak érdekében, hogy innovativ készitményeit
elérhetévé tegye a vilagon mindenfelé.
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Egis Gyogyszergyar Zrt.

Az Egis Gyogyszergyar Zrt. Magyarorszag, Kozép- és Kelet-Europa egyik vezets
generikus gyogyszeripari vallalata. Tevékenysége a gyogyszeripar osszes értékteremté
folyamatat atfogja a kutatas-fejlesztéstsl a hatoanyag- és késztermék-gyartason at az
értékesitésig.

Mint a hazai gyogyszeripar egyik meghatarozo vallalata, az Egis elkdtelezett a tudomanyos
utanpotlas nevelése, a fiatal tehetségek felkarolasa irant. Torekvéseink kozé tartozik, hogy
mar az altalanos iskolasokkal megismertessiik a természettudomanyok szépségeit, és
felkeltslik a gyerekek érdeklédését ezen tantargyak, kiemelten a kémia irant. Egyedulallo
latogatdkozpontunkban, az Egis Tudomanyos és Technologiai Kdézpontban a szakmai
k6zonség kozelrél is megismerkedhet a generikus gydgyszerkutatas, -fejlesztés és -gyartas
sajatos folyamataival.

Az egyetemi hallgatdk figyelmébe ajanljuk honlapunkrél (egis.hu) interaktiv és letoltheté
karriertervezénket, amely segit eligazodni, milyen lehetéségek varnak a vegyész-,

vegyészmernok-, kornyezetmérnok-, illetve gyogyszerészhallgatokra vallalatunknal. Az ilyen
iranyu tanulmanyokat folytato diakokat mar egyetemi éveik alatt varjuk: szakmai gyakorlaton
kivil szamos gyakornoki poziciot kinalunk szamukra. Fiatal kollégaink el6menetelét a Next
Generation gyakornoki programunkkal is elsegitjik.

Az Egis a Servier Csoport (franciaorszagi székhelyd, nonprofit alapitvany altal iranyitott
nemzetkdzi gydgyszeripari vallalat) tagja.

A 2021/2022-es Uzleti évben az Egis vallalatcsoport nettd arbevétele mintegy 219 milliard
forint volt. Termékei Magyarorszagon kivil tovabbi 17 orszagban érheték el Egis
markanéven, a vallalat sajat leanyvallalatain, illetve képviseletein keresztiil. A hatdéanyag-,
tabletta- és injekciogyartastol a galenikus készitményekig terjed6 termékskala készitményei
Osszesen 62 orszagban hozzaférheték az Egis sajat leanyvallalatain és képviseletein,
valamint partnerein keresztil.


https://hu.egis.health/files/ZmbfVxQMSe_egis-palyaorientacios-tervezo-11-25-final.pdf
https://hu.egis.health/egis-vilag
https://hu.egis.health/egis-vilag

Amig nem adod fel,
addig legytzhelellen vagy!
1993-2023
FRAMOCHE @

FRAMOCHEM Kft bemutatasa

Az idén alapitasanak 30. évforduldjat tGnnepl6 FRAMOCHEM Kft gyarto telephelye
Kazincbarcikan talalhato, a BorsodChem Zrt telephelyén. A vallalat foszgén felhasznalasaval
kilonboz6, széles kdrben felhasznalt intermediereket, finomkémiai termékeket allit elé.

A termékeink féleg klorhangyasav-észterek, savkloridok, kilonb6zé karbonatok eés
izocianatok. Tobb esetben az altalunk elgallitott foszgén szarmazékokban két funkcios
csoport is talalhato, ami a felhasznalasuk lehetdségeit tovabb béviti. Felhasznal6 partnereink
kozott vannak gydgyszer és novényvédészer hatdanyagok, félvezeté anyagok, illetve
kozmetikai szerek el&allitoi és mianyaggyartok is.

Folyamatosan fejlesztjik a termeld tevékenységiinket mind a meglévé eljarasaink javitasaval,
mind az évente bevezetett Uj termékkel. Az Uj termeékek elgallitasanak a folyamatat magunk
tervezziilk meg és a megvaldsitast is folyamatosan kovetjik, beleértve a szlikséges analitikai
méréseket is. Az elGallitott termékek mingségének javitasa soran felhasznaljuk a
partnereinktdl kapott, akar a reakcioképességre, akar a stabilitasra vonatkozé informaciokat
is.

A foszgén és szarmazékai is fokozottan veszélyes anyagok, ezért tervezésiink és a napi
tevékenységlink soran a biztonsag szempontjai az elsédlegesek minden esetben. A
kockazatok csokkentése érdekében betartjuk a legszigorubb elgirasokat, rendelkeziink az
iparagban szlikséges tanusitott iranyitasi rendszerekkel.

Ugy gondoljuk, hogy a legtébb vegyész, vegyészmérndk alma, hogy egy olyan munkahelyen
dolgozhasson, ahol folyamatosan ujabb igények, szakmai kihivasok jelentkeznek. A
FRAMOCHEM Kft-nél ezt megtalalhatja az, aki elhivatott és készen all a diploma utani
tanulasra is.
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< INNOSTUDIO

Az InnoStudio Zrt. a 80-as években alapitott Darholding cégcsoport tagja, mely azdta Kozép-
Eurépa egyik legnagyobb upstream technologiai halézatava nétte ki magat. A haldzat
véllalatai Magyarorszag mellet az Egyesiilt Allamokban és szamos eurépai orszagban
rendelkeznek fioktelepekkel, kémia vezérelt kulcsfontossagu kutatasokhoz nyujtanak
termékeket, technologiai megoldasokat, szolgaltatasokat. A halézat - Europaban egyeddl -
haromszor nyerte el az Egyesiilt Allamok rangos ,R&D 100 Award” nevi( (miszaki Oscar-
dijként is hivatkozott) dijat.

Az InnoStudio 2014-ben felismerte az (rkémiaban rejlé tudomanyos és novekvé piaci
lehetéségeket, kezdeményezdgje és tarsalapitoja a Space Chemistry Konzorciumnak (2016),
mely jelenleg 5 kontinens tobb mint 40 ipari és akadémiai szerepléjét tomoriti magaba.
Szintén tarsalapitdja az Egyesiilt Allamokban az Amerikai Kémikusok Egyesiiletének (ACS)
égisze alatt 2017 oOta rendszeresen megrendezésre kerilé Space Chemistry
Szimpoziumoknak. Az elsé Grkémiai kdzlemeény szintén az InnoStudio nevéhez kotédik, mely
a Nature Chemistry Reviews folyoiratban jelent meg 2017-ben.

Az InnoStudio 2019-ben a vilagon elséként végzett Grkémiai formulacids kisérleteket a
gyogyszeripar, agrokémiai-, valamint a kozmetikai ipar szamara kiemelt fontossagu
hatdéanyagokkal a Nemzetkozi Uralloméason (ISS).

A COVID-19 pandémia kirobbanasat kovetéen az InnoStudio elséként kisérlete meg az egyik
legigéretesebb  COVID-ellenes gyogyszerkészitmény alkalmazhatosaganak javitasat
mikrogravitacios kortlmeények kozott. A kisérletek Uj lehetéségeket nyitottak meg a
kismolekulak stabilitasnovelése teriletén, 6sztondzve az Innostudio-t az (ir gydgyszerkémiai
kisérletek folytatasara ISS fedélzetén.

Az InnoStudio az (r gyogyszerkémiai kutatasa mellett mikrogravitacids koriilmények kozott
alkalmazhat6, automatizalt aramlasos kémiai Grreaktor fejlesztésével is foglalkozik, mely
mind kereskedelmi, mind kutatasi célokra is alkalmazhato. Testvérvallalatai, az Agrothetis Inc.
és a ThalesNano LLC révén az Egyesiilt Allamokban is jelen van.
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A ThalesNano Zrt. 2002-ben alakult Budapesten. A Cég azota globalis piacvezetévé valt a
laboratériumi méretd dramlasos kémiai reaktorok fejlesztésében és gyartasaban. Kildetésink,
hogy bonyolult és veszélyesnek szamitd kémiai reakciokat és alkalmazasokat biztonsagossa és
kdnnytve tegylk, ezaltal bévitve a kémiai kutatok rendelkezésére allo eszkozoket.

A ThalesNano 2004-ben mutatta be a vilagon egyedulallé hidrogénezé reaktor prototipusat,
az H-Cube® készuléket. A készulék sikeres bevezetését és tovabbi eredményességét bizonyitja,
hogy a 2005-6s évben elnyerte a Magyar Innovacidés Nagydijat és bevalasztottak az év 100
legjelentésebb technologiai Ujitasa kdzé (R&D 100 Award). Kilon jelentéséggel bir, hogy
el6szor sikerlilt egy magyar cégnek elnyernie ezt a dijat. A gyéztes H-Cube® a vilag elsé
nagynyomasu aramlasos kémiai hidrogénezg késziléke, mely 20 év elteltével a laboratoriumi
hidrogénezés Uj standardjava valt.

Az elmult évtized soran tovabbi sajat fejlesztéseken keresztlil jelentésen bévitettik
termékportfolionkat, igy az ipardgunkban a legszélesebb kémiai teret tudjuk lefedni. Ugyfeleink
kdzott megtalalhatdéak a legnagyobb gyogyszergyartd, illatanyaggyarto, petrokémiai és
agrokémiai cégek. Munkénkat Eszak-Amerikai irodank és kiterjedt nemzetkozi viszontelado-

hal6zatunk segiti.

Napjainkban tobb mint 1900 késziléklinket hasznaljak a vilag kilonbdzé pontjain. Céljaink
kdzott szerepel, hogy az aramlasos kémiai technoldgiat mindenki szamara elérhetévé tegylk,
az a napi rutin laboratoriumi gyakorlat részévé valjon, mikdzben a kémia kutatas-fejlesztést
hatékonyabba és biztonsagosabba teszi. Fontos szerepet vallalunk a jové kémiai kutatdinak
oktatasaba akadémiai kutatécsoportok és tudomanyos egyuttmiikodések tamogatasaval.

900+ 1900+ 21 év
Tudomanyos Késziilék hasznalatban Tapasztalat
publikacio vilagszerte
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O Magyar Vegyipari Szévetség (MAVESZ) ‘ a

A Magyar Vegyipari Szévetséget (MAVESZ) 1990-ben alapitottak a hazai vegyiparban meghatarozo szerepet
jatszd gazdasagi tarsasagok. A Szovetség tagjai kozott megtaldlhatéak a magyarorszagi piacvezeté
petrolkémiai tarsasagok, a mitragya- és novényvédészer-gyartasban, a szénszalgyartasban, a festék- és
haztartas—vegyiparban, a specialis és finom-kémiai anyagok gyartasaban tevékenykedd vallalkozasok,
tovabba a vegyipari disztribdtor és importér tarsasagok.

A MAVESZ a Magyarorszagon vegyipari tevékenységet folytatdo vallalkozasok szakmai és munkaadoi
érdekképviseletét latja el. A Szovetség tevékenységének prioritasai kozott szerepel a kdrnyezetvédelem,
iparbiztonsag, munkavédelem és egészségvédelem terlletén az aktiv kdzremiikddés a hazai és EU jogalkotasi
folyamatokban, tovabba a nemzetkozi Felel6s Gondoskodas program minél szélesebb kor(i magyarorszagi
megvalositasanak elésegitése. A MAVESZ szakmai konferenciak, munkaértekezletek, tanfolyamok
szervezéseével, tajékoztatdk kiadasaval tamogatja tagjai tevékenységét.

A MAVESZ tagja az Eurdpai Vegyipari Tanacsnak (CEFIC), melyben aktivan képviseli a magyar vegyipar
érdekeit az eurdpai szintéren. A CEFIC-en keresztil is részt vesz a MAVESZ szamos, az EU intézményrendszere
(Tanacs, Bizottsag, Parlament) altal kezdeményezett jogszabalyalkotasi folyamatban és szakmai
kezdeményezésben.

Kitlntetett szerepet tolt be a MAVESZ tevékenységében a vegyipar szamara a szakmai utanpotlas
biztositésénak témogatésa Szamos korményzati szervvel oktatési intézménnyel és civiI szervezettel mkodik

« 7oz

utanpétlasanak k|eIeg|teset.

A MAVESZ Alapszabalyaban felvallalta agazati munkaaddi képviseleti funkcidk ellatasat. A Szovetségnek, mint
alapitd tagnak, fontos szerepe van a munkavallaléi és munkaaddi oldalak egyiittm(ikodését elésegiteni
hivatott Vegyipari Agazati Parbeszéd Bizottsag (VAPB) miikodésében, amelyen beliil a munkaadéi oldal elndki
feladatait is elldtia. A MAVESZ, a VAPB tagjaként, egyiittmiikodik a vegyipar agazati szintl tarsadalmi
parbeszédének erésitésében és fejlesztésében, valamint a szocialis parbeszéd intézményrendszerének
|étrehozasaban, kiépitésében és miikodtetésében.

A magyar vegyipar képviseletében a MAVESZ részt vesz az Eurdpai Vegyipari Tarsadalmi Parbeszéd Bizottsag
munkajaban is, munkaaddéi oldalon a MAVESZ igazgatdja tagja az Eurdpai Vegyipari Munkaadok Szervezete
(ECEG) elndkségének. A MAVESZ rendszeresen részt vesz ezen szervezetek munkajaban, amelynek révén
naprakész informaciokkal rendelkezik az eurdpai vegyipari trendekrél, koztiik a foglalkoztatas alakulasardl, az
EU szint( és tagallami munkaligyi szabalyozasok aktualis kérdéseirél és varhatd valtozasairdl.

A MAVESZ elemzéseket készit és tajékoztatast ad a vegyiparban mikoddé vallalkozasok és szervezetek részére
az eurdpai és a magyar vegyipar f6 szamairdl, trendjeirél, az ipart érinté jogszabalyi valtozasokrél és a
folyamatban Iévé EU, illetve hazai jogalkotasi projektekrél.

13



Az amerikai X-Chem vallalatcsoport tagjaként, szerves kémiaval foglalko-
zunk. Cégunk Magyarorszagon kifejlesztett technoldgiaval, termékeivel és
szolgaltatasaival els6sorban a korai fazisu gyogyszerkutatasokat tamogat-
ja. Célunk, hogy a vilag vezetdé gyogyszerkutatasi platformjat felhasznalva
olyan molekulakat hozzunk Iétre, amelyek javitjak az emberek egészsegét.
Elismerjik a nyitottsag és a kezdeményezbkészség fontossagat, 6sztonoz-
zuk az innovacioét és a kreativitast egy kotetlen kornyezetben, ahol egy csa-
pat tagjaként mindenki hozzajarul a k6zos jov6kép megvaldsitasahoz.

o000
Kovetelmények: Angol kdzépfok Miért érdemes hozzank csatlakozni?
» Biztos, hosszu tavu karrierlehetéség
Szakteriilet-fliggetlen kompetenciak: » Dinamikusan fejl6dd, stabil vallalat
Csapatmunka, célorientaltsag, elhivatottsag, * Versenyképes kompenzacids és juttatasi csomag
pontossag, precizitas, rugalmassag. » Széles korli szakmai fejl6dési lehetéség
a valtozatos projekteknek kdszénhetéen
Jelentkezz online 6néletrajz kiildésével = Nyelvi képzésen valé részvétel
karrieroldalunkon: » Kiemelkedd teljesitmény esetén elbrelépési lehetéség
https://careers.xchemrx.com/job/ * Részvétel a vilag vezetd gyogyszerkutato-fejlesztd
Budapest-Preparativ-vegyész-BU-1031/923570700/ vallalatainak projektjeiben
» Lehet6ség valtozatos technoldgiak
A felvételi folyamat tovabbi Iépései: készség szintl elsajatitasara
Kétkoros interjufolyamat soran kertilnek a = Fiatalos, dinamikus csapat
jeloltek kivalasztasra. « Céges rendezvények
oOo

Kapcsolat: Bencsik Szilvia HR Business Partner
Web: www.x-chemrx.com
e-mail: budapest_hr@x-chemrx.com

oo
Cim: 1031 Budapest, Zahony utca 7. (Graphisoft Park) X C I | E M O
-
X-Chem Kutatas-Fejlesztési Zartkoriien Miikodo
Részvénytarsasag TAKE THE LEAD. DRIVE DISCOVERY.

Tevékenység: Korai gyogyszerkutatas
Telephely: Budapest, Balatonf(izf¢
Foglalkoztatottak szama: 85 6



http://www.x-chemrx.com/
mailto:budapest_hr@x-chemrx.com

Dékani koszonté

A Szegedi Tudomanyegyetem  Természettudomanyi és
Informatikai Kara nevében szeretettel koszontdom a XXXVI
Orszagos Tudomanyos Diakkori Konferencia Kémiai és
Vegyipari Szekcidjanak résztvevéit. Vegyészként kilon 6rom
szamomra, hogy 1989 és 2007 utan ismét Szegeden kerl
megrendezésre ez a szekcid. Karunkon legutdébb a Fizika,
Foldtudomanyok  és  Matematika  Szekcié  orszagos
konferenciajat rendeztik 2021-ben, akkor sajnos csak online
formaban. Jelen konferenciaval végre visszatérhetiink a
személyes jelenléttel megrendezett hagyomanyos
részvételhez. Valljuk be 6szintén, igy az igazi.

A tudomanyos tevékenyseg folyamatanak, a kisérleti vagy az elméleti munka megtervezése
és sikeres megvalositasa mellett, része ez eredmények prezentalasa a szakmai k6zdénségnek.
Ez utdbbi nem csak passziv befogaddja az informacionak, hanem aktivan részt vallal a
tudomanyos eszmecsere létrejottében. Kivalo alakom erre a mar tobb mint 70 éve sikeresen
mikodé Tudomanyos Diakkori Konferencia. Két nap alatt lehetdséglink lesz jobbnal jobb
el6adasokat meghallgatni a kémia szinte Osszes terilletérél. Egyben buzditok is mindenkit
arra, hogy ne csak hallgassa az egyes el6adasokat, hanem aktivan vegyen részt a
beszélgetésekben. Azon tul, hogy a valaszokkal plusz informaciéhoz juthatunk, a
kérdéseinkkel az el6adét is segitjiik. Uj szakmai kapcsolatokra is lehet szert tenni, hiszem
egyben kimozdulunk a sajat egyetemi koriinkbél.

A konferenciahoz sok sikert, a szegedi tartézkodashoz pedig kellemes idétoltést
kivanok.

Dr. Horvath Dezsé

egyetemi tanar

az SZTE Természettudomanyi és Informatikai Kar dékanja
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|II

,Enekeljetek az elmétekke

Roska Tamas tudomanyos
eléadas

A ,Roska Tamas Tudomanyos El6adas” bevezetéseként
probaljuk meg felidézni, ki volt 6, mire tanit életpéldaja?
Nem véletlen, hogy ezt a rangos dijat Roska Tamasrdl
nevezték el.

Roska Tamas Széchenyi- és Bolyai-dijas akadémikus,
professzor, a cellularis hullamszamitdgép
architekturajanak megalkotéja, a Pazmany Péter
Katolikus Egyetem Informacios Technoldgiai és Bionikai
Karanak alapito dékanja, a hazai bionikai képzés megteremtgje. Tudomanyos tevékenységét szamtalan hazai
és nemzetkozi dijjal ismertek el.

A szaraz adatok ugyanakkor nem adjak vissza az embert, a tudodst, aki fiatalok generacidit inditotta el a
vilagszinvonalu kutatomunka felé.

Tudos és kutato volt a szo teljes értelmében, s erre a ,szellemi kalandra” hivta tanitvanyait, munkatarsait.
.Valami egészen Uj kell'” — vallotta mindig. Fontosnak tartotta ugyanakkor, hogy a teljes emberhez forduljon
— a minéséqi, a ,legkivalobb amerikaival, indiaival és kinaival is versenyzé’, kitartd munka mellett az igazi
erkolcsi hozzaallast is prébalta élévé tenni. Meggyézédése volt, hogy az ember megértéséhez az ,igaz” harom
kilonbozé dimenzidjat egyltt szemlélve kerillhetlink kozelebb. “Hajlamosak vagyunk a mai korban azt hinni
hogy csak az az igaz, amit a természettudomdnyok megmutatnak. Ugy gondolom, hogy nem. Ha
meghallgatjuk Mozart Requiemyjét, akkor tudjuk, hogy ez igaz. Vaqy, ha elolvasunk egy Arany- verset vaqy
ranéziink egy Munkacsy-képre, akkor tudjuk, hogy ez igaz. Vaqy, ha latunk valakit aki a csaladjat nemes
értékekre neveli, akkor tudjuk, hogy igaz.”

Hite, lelkesedése, a segit6tarsakra is, akiket hivott, villamgyorsan atragadt. Megérintette 6ket alazatos,
onzetlen munkaja, elkotelezettsége, s a teljes bizalom, amivel feléjik fordult. Mély emberséggel megélt
szolgalataval az egyetemes tudomanyt és mindenkit, aki talalkozott vele, személyesen is gazdagitott élete
soran.

Mindig meglatta a lehet8séget a fiatal tehetségekben és teret adott nekik, hogy kibontakoztathassak a
bennik rejl6 képességeket. Fontosnak tartotta, hogy ,olyan kutato leqyen, akinek kaland egy uj minéség
létrehozasa’. ,Kdzben bent van az ember a vildg élvonalanak a torténéseiben.”

Sosem a sajat, 6nds érdekei mozgattak — a tudomany, és egy erkdlcsi alapokon nyugvd, az embert szolgald
Uj tarsadalom épitésén dolgozott. Sajat szakmai terliletén messze tdulmutaté tevékenysége legyen inspiracio
és példakép az Onok szamara, akik a jové tudodsai! Ebben a szellemben hallgassuk (izenetét:

, T vagytok csaladotoknak és a nagy koézdsségnek, ennek a nemzetnek a reménységeil. Itt linek kéztetek a
JOVO sikeres kutato, feltaldloi, tandrai, felelés vezetsi. A csaldd, a tuddas, az igazi mivészet és a nemes erkolcsi
értékek megbecsiilése és tamogatasa a ti boldogulasotok és az orszag felemelkedésének sarkkdve. Sokan
kiizdlink ezért az értékrendért, és bar nem tudjuk mindig elég hitelesen felmutatni, de az értékek tisztelete
kotelez benniinket. ... A fenti értékekre éplil a XXI. szazad uj gazdasaga, a koncepcio vezérelte gazdasag. A
sikeres szakemberek felkésziilésében, a szakmai ismeretek mellett a klasszikus értékek mentén talalhato
human miiveltségnek, az irodalomnak, a zenének, a képzémivészetnek ugyancsak fontos szerepe van.
Csodalatos élmény e két vilag Osszekapcsolasa. Mindezt eqy szép Szent Pal-i hasonlattal kifejezve: énekeljetek
az elmétekkel! ... Kivanom, hogy sikertiljon nektek. A marsallbot a zsebetekben van.”
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Kook Laszlo

kook.laszlo@mk.uni-pannon.hu
egyetemi adjunktus

( 4 d Pannon Egyetem, Biomérndki, Membrantechnoldgiai és

Energetikai Kutaté Csoport

Elektro-biofinomitok: kapcsolt mikrobialis és elektrokémiai reakcidutak integralasa a
modern ipari biotechnoléogiaba

A megujulo alapu technologiak térnyerése kiulonbozé ipari szegmensekben napjaink termeszetes
velgjargja. E technikak kdzé sorolhatok az ugynevezett bioelektrokémiai rendszerek (BER), melyek
mikodeési elvét specialis, Un. exoelektrogén mikroorganizmusok bioelektrokémiai aktivitasa jelenti.
Az exoelektrogének megfelelé kortlmeények kozt képesek a szervesanyag-lebontas soran keletkezé
toltések szallitasara sejten kivil. Ezt a tulajdonsagukat kihasznalva olyan bioreaktorok alakithatok ki,
melyben elektrodokat elhelyezve az atadott toltések hasznosithatok elektromos aram formajaban,
illetve az elektrodreakciok végbemeneteléhez sziikséges redukal6 eréként szamos hasznos molekula
(bio)elektrokémiai szintéziséhez. llyen komponensek lehetnek példaul a hidrogén, szerves savak és
alkoholok, tovabba szamos biopolimer és biolizemanyag alapvegylletei. A technoldgia kiemelt
elénye, hogy a sejtek szamara biztositott tapanyag-paletta kiterjed a szennyvizekre, ipari és lakossagi
melléktermékekre is, ezaltal az energia- és komponens-eléallitas szennyviztisztitassal parhuzamosan
megy végbe. A BER tehat a hulladék-feldolgozastol az értéknovelt termékek elgallitasaig
alkalmazhato egy fenntarthato ipari biotechnoldgiai koncepcié, az elektro-biofinomitd technoldgia
megvalositasara.

Az elmult kozel tiz évben végzett kutatasaim harom alappillérét jelentette a (i) magas szervesanyag-
tartalmu hulladékok kezelése, (ii) a BER-ben biofilmet alkoté mikrobak hatékonysaganak vizsgalata
és fejlesztése, illetve (iii) az elektrodtereket elvalaszt6 membranon végbemené anyagtranszfer és
annak optimalizalasa Uj alternativ membran anyagokkal. A munka eredményeként a rendszerek
viselkedését leir6 szamos alapOsszefliiggés kerllt bemutatasra, mely alapjan a cellak
optimalizalhatok. A biofilm-képzédést befolyasold tényezék vizsgalata és az anyagtudomanyi
Ujitasok hozzajarultak a BER hatékonyabb és gazdasagosabb technoldgiai megvalositashoz, ezaltal
kdzelebb jutva az elektro-biofinomitdk koncepciojahoz.
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Program

2023. aprilis 12.

Regisztracio 1
Datum: 2023. aprilis 12, szerda, 16:00-21:00
Tisza Sport Hotel Lobby, 6726 Szeged, Szent-Gyorgyi Albert u. 42.

Sajtotajékoztato 1
Datum: 2023. aprilis 12, szerda, 18:00-18:30

Helyszin: SZTE, TTIK Bioldgia Intézet, Szent-Gyorgyi terem, 6726 Szeged, Kozép fasor 52.

Megnyito
Datum: 2023. aprilis 12, szerda, 18:30-19:30

Helyszin: SZTE, TTIK Bioldgia Intézet, Szent-Gyorgyi terem, 6726 Szeged, K&zép fasor 52.

18:30-18:40 I?ekfc‘on” Prof. Dr. Kénya Zoltan SZT,E .T,udomanyos €s
kdszonté Innovacios rektorhelyettes
18:40-18:50 ..OTPT . Prof. Dr. Weiszburg Tamas OTDT elnok
kdszonté
Szakmai f e o
18:50-19:00 bizottsagi  Prof. Dr. Skodané Foldes Rita oroT Ke.ml.al e \I/egylp‘arl
o Szakmai Bizottsag elndk
kdszonté
19:00-19:10  SOVEZE8l bt Dr. Horvath Dezss TTIK dekan, ugyvezet
kdszontd elndk
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2023. aprilis 13.
Regisztracio 2
Datum: 2023. aprilis 13. cstitdrtok, 7:30-12:00
Helyszin: SZTE, TTIK Kémiai Intézet, 6720 Szeged, Dom tér 8, Oktatasi szint

Tagozati iilések
Datum: 2023.aprilis 13. csiitortok, 8:20-12:00
Helyszin:

SZTE, TTIK Kémiai Intézet, Oktatasi szint, 6720 Szeged, Dém tér 8.

SZTE, TTIK Kémiai Intézet, Szabd Zoltan tanterem (szervetlen), 6720 Szeged, DOm tér 7-8.

SZTE, TTIK Kémiai Intézet, Szent-Gyorgyi Albert tanterem, 6720 Szeged, Dom tér 7-8.
SZTE, TTIK Kémiai Intézet, 123-as Nagy Tanuld, 6720 Szeged, Dom tér 7-8.

SZTE, TTIK Fizikai Intézet, Lanczos Kornél terem, 6720 Szeged, Tisza Lajos krt. 84-86.
SZTE, TTIK Fizikai Intézet, Bay Zoltan terem, 6720 Szeged, Tisza Lajos krt. 84-86.

Ebéd

Datum: 2023. aprilis 13. csutortdk, 12:00-14:00

Helyszin: SZTE Jozsef Attila Tanulmanyi és Informacios Kézpont, 6722 Szeged, Ady tér 10.
Tagozati iilések

Datum: 2023.aprilis 13. csutortok, 14:00-18:30
Helyszin:

SZTE, TTIK Kémiai Intézet, Oktatasi szint, 6720 Szeged, DOm tér 8.

SZTE, TTIK Kémiai Intézet, Szabo Zoltan tanterem (szervetlen), 6720 Szeged, D6ém tér 7-8.

SZTE, TTIK Kémiai Intézet, Szent-Gyorgyi Albert tanterem, 6720 Szeged, Dom tér 7-8.
SZTE, TTIK Kémiai Intézet, 123-as Nagy Tanulo, 6720 Szeged, Dom tér 7-8.

SZTE, TTIK Fizikai Intézet, Lanczos Kornél terem, 6720 Szeged, Tisza Lajos krt. 84-86.
SZTE, TTIK Fizikai Intézet, Bay Zoltan terem, 6720 Szeged, Tisza Lajos krt. 84-86.

Toronymaszas

Datum: 2023. aprilis 13. cstutortok, 19:30-21:30
Helyszin: Dom tér

Teke/bowling

Datum: 2023. aprilis 13. csttortok, 19:30-21:30

Helyszin: Teke&Bowling Centrum, 6726 Szeged, Derkovits fasor 1-5.
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2023. aprilis 14.

Tagozati iilések
Datum: 2023.aprilis 14. péntek, 8:20-12:00
Helyszin:

SZTE, TTIK Kémiai Intézet, Oktatasi szint, 6720 Szeged, Dém tér 8.

SZTE, TTIK Kémiai Intézet, Szabd Zoltan tanterem (szervetlen), 6720 Szeged, DOm tér 7-8.

SZTE, TTIK Kémiai Intézet, Szent-Gyorgyi Albert tanterem, 6720 Szeged, Dom tér 7-8.
SZTE, TTIK Kémiai Intézet, 123-as Nagy Tanulo, 6720 Szeged, Dom tér 7-8.

Ebed

Datum: 2023. aprilis 14. péentek, 12:00-14:00

Helyszin: SZTE Jozsef Attila Tanulmanyi és Informacios Kézpont, 6722 Szeged, Ady ter 10.
Tagozati iilések

Datum: 2023.aprilis 14. péntek, 14:00-17:30

Helyszin:

SZTE, TTIK Kémiai Intézet, Oktatasi szint, 6720 Szeged, DOm tér 8.

SZTE, TTIK Kémiai Intézet, Szabo Zoltan tanterem (szervetlen), 6720 Szeged, D6m tér 7-8.

SZTE, TTIK Kémiai Intézet, Szent-Gyorgyi Albert tanterem, 6720 Szeged, Dom tér 7-8.
SZTE, TTIK Kémiai Intézet, 123-as Nagy Tanuld, 6720 Szeged, Dom tér 7-8.
SZTE, TTIK Fizikai Intézet, Budé Agoston terem, 6720 Szeged, Dém tér 9.

Bankett
Datum: 2023. aprilis 14. péntek, 19:00-21:30

Helyszin: Varmegye Etterem, 6722 Szeged, Rakoczi tér 1.
Fézsiiri ulés
Datum: 2023. aprilis 14. péntek, 18:30-20:00

Helyszin: SZTE TTIK Kémiai Intézet, 6720 Szeged, Dém tér 8., 123-as terem
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2023. aprilis 15.
Sajtotajékoztato 2
Datum: 2023. aprilis 15. szombat, 08:30-09:00
Helyszin: SZTE Jozsef Attila Tanulmanyi és Informacios Kézpont
Diszterem, 6722 Szeged, Ady tér 10.
Dijkioszto
Datum: 2023. aprilis 15. szombat, 09:00-12:00

Helyszin: SZTE Jozsef Attila Tanulmanyi és Informacios Kézpont
Diszterem, 6722 Szeged, Ady tér 10.

09:00-09:05 K6szonté Dr. Réger Mihaly
09:05-09:15 Roska Tamas bemutatasa
és kisfilm
09:15-09:20 Roska Tamas dijazott Prof. Dr. Skodané Foldes Rita
laudacio és dijatadas Prof. Dr. Horvath Dezsé
09:20-09:40 Roska Tamas Tudomanyos Dr. Kook Laszl6, Pannon
eléadas Egyetem
09:40-10:00 Magyar Vegyipari Szabo Csaba
Szovetség el6adas
10:00-10:15 Zenei betétm(isor Production5 Brass Quintet
10:15-11:15 Tagozati dijak atadasa. Prof. Dr. Horvath Dezsé
DOSZ kulondij atadasa Balazs Dora
11:15-11:25 Pro Scientia Aranyérmesek Dr. Jedlovszky-Hajdu Angéla
Tarsasaga beszéde és
dijataddja
11:25-11:30 K&zépiskolas Prof. Dr. Horvath Dezsé
poszterverseny dijatadoja  Dr. Mernyak Erzsébet
11:30-11:40 Szakmai Bizottsag zarsz6 ~ Prof. Dr. Skodané Féldes Rita
+ staféta atadas
11:40-11:50 OTDT Zarszé Prof. Dr. Réger Mihaly
11:50-12:00 Ugyvezetdi zarszo és Prof. Dr. Kukovecz Akos

koszonet

OTDT alelnok

Szakmai bizottsag
elnok

Ugyvezetd elndk
RT dijazott

Magyar Vegyipari
Szovetség igazgatdja

Ugyvezets elndk
DOSZ képvisel6

Pro Scientia
Aranyérmesek
Tarsasaganak elnoke
Ugyvezets elndk
Kémiai Intézet
oktatasi vezetgje
Szakmai bizottsag
elndk

OTDT alelndk
lgyvezet6 tarselnok
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Kozépiskolas program

2023. aprilis 14.

10:30-11:30 Poszter szekcio
12:00-14:00 Ebéd

Délutan Laborlatogatas
19:00-21:30 Bankett

2023. aprilis 15.
9:00-12:00

Dom tér 8., elsé emelet, oktatasi szint, folyoso

Bolyai-épilet, alagsor

Dém-téri épllet (Szerves kémiai labor és Miszeres

analitikai hallgatoi labor)

Varmegye Etterem, 6722 Szeged, Rakéczi tér 1.

Unnepélyes dijatadd

Laborlatogatas

Talalkozo6 a Rerrich Béla téren, a Béke-épiilet el6tt, a turnusok kezdé idépontjaban. Kiséré fogja iranyitani a

I. turnus: 143° - 169

Matészalkai Esze Tamas
Gimnazium

Rackevei Ady Endre
Gimnazium

Godollsi Premontrei
Iskolak6zpont

Komaromi Jokai Mor
Gimnazium

Fehérgyarmati Deak Ferenc
Altalanos Iskola, Gimnazium
és Kollégium

csoportokat.

IL. turnus: 15% - 163°

Szolnoki SZC Palfy-Vizlgyi
Technikum

KMASzC Pesti Barnabas
Elelmiszeripari Technikum és
Szakképzé Iskola

Oroshazi Tancsics Mihaly

Gimnazium és Kollégium

SZTE Gyakorl6 Gimnazium,
Szegedi Radnéti Miklos
Kisérleti Gimnazium

III. turnus: 1530 — 179

Esztergomi Szakképzési
Centrum

Bottyan Janos Technikum

Prohaszka Ottokar Katolikus
Gimnazium

Kisvardai Bessenyei Gyorgy
Gimnazium és Kollégium

Révai Miklos Gimnazium és
Kollégium

Nyiregyhazi Egyetem E&tvos
Jozsef Gyakorld Altalanos
Iskola és Gimnazium
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Beosztas

EInok:
Tagok:

Résztvevik

8:20 Szabo Renata

8:40 Boczan Boldizsar

9:00 Basa Bettina

9:20 Molnar Tibor
Akos

9:40 Szlnet

10:00 Tamasi Zita

10:20 Varadi Mark

10:40 Frics Marton

11:00 Szlinet

2023. aprilis 13. csiitortok

Szerves kémia l.

Lanczos-Bay terem

Zs(iri
Hegediis Laszlo habilitalt egyetemi docens BME
Frank Eva egyetemi docens SZTE
Gonda Zsombor tudomanyos munkatars ELTE

Fluoreszcens ligandumok eléallitasa G-fehérje
kapcsolt receptorok jel6lésére

Nagy Stokes-eltolddasu, hatékonyan kioltott
fluorogén jelz6vegylletek szintézise

Nucleolin receptort felismerd F3 peptid atlapold
fragmenseinek szintézise és vizsgalata

Fotoaktivalhaté kemoterapia lathatd fénnyel

BODIPY monomerek, dimerek és biomolekula
konjugatumok szintézise

Ferrocéntartalmu ureidopirimidin szarmazékok
alkalmazasa elektrokémiai szenzorként

Szupramolekularis rendszerek eléallitasa
stochasztikus szuperfelbontast mikroszképiahoz

Dr. Abranyi-Balogh Péter BME
Németh Andras
Dr. Kupai Jozsef

Kormos Attila ELTE
Kele Péter
Mezé Gabor Miklos ELTE

Enyedi Kata Noéra

Bojtar Marton BME
Dr. Kele Péter

Dr. Mernyak Erzsébet SZTE

Skodané Dr. Foldes Rita PE

Kormos Attila ELTE
Kele Péter
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11:20 Mohacsi Zsombor Gydgyszerhatdanyagok biomimetikus oxidacids

Marton

11:40 Pasztor Bettina

12:00 Fekecs Fanni

Elnok:
Tagok:
Résztvevik
8:20 Nagy Blanka-
Eszter
8:40 Bukovszki Laura

9:00

9:20

9:40

Horvat Melinda

Egyed Viktoria

Szinet

10:00 Lemle Akos

Utvonalainak atfogé, elemzé vizsgalata

Antitestmddositas heterociklusokkal

NHC-atmenetifém komplexek szintézise bioldgiai
vizsgalatokra

Bio- és bioszervetlen kémia

Szent-Gyorgyi A. tt.

Zs(iri
Enyedy Eva egyetemi docens
Bugyi Zsuzsanna adjunktus
Lihi Norbert adjunktus

PET-lebontd rekombinans enzimek aktivitas
vizsgalata

Egy érzékeny, UdgX-alapu uracil-DNS detektalas
fejlesztése kilonbdzé organizmusokbdl szarmazo,
alacsony uraciltartalmd genomi DNS mintakon

Cinkujj fehérjéket kodolé DNS szekvenciak
tervezése sejteken bellli fehérje-DNS kolcsonhatas
tanulmanyozasa céljabol

Fémionok hatasa a TEM-1 B-laktamaz enzimre

Tomegspektrometria alapu peptidtérképezeés
optimalasa Ujszerli emésztéenzimmel

Dr. Balogh Gyorgy Tibor BME
Dr. Balogh-Weiser Diana
Decsi Balazs

Dr. Keser(i Gyorgy BME
Miklés

Dr. Abranyi-Balogh Péter
Szepesi Kovacs Dénes

Paczal Attila ELTE
Szlavik Marton Ferenc

SZTE
BME
DE

Dr. Bencze Laszl6- ETDK
Csaba
Boros Krisztina

Dr. Békési Angéla BME

Dr. Gyurcsik Béla SZTE
Hajdu Balint

Dr. Gyurcsik Béla SZTE
Zeyad H. Nafaee

Steckel Arnold ELTE
Schlosser Gitta
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10:20 Barna Séra

10:40 Bird Adrienn

11:00 Fazekas Bettina

11:20 Buranszki JOzsef

Elnok:
Tagok:

Résztvevik

8:20 Kis Maté Levente

8:40

9:00

9:20

9:40

D.Nagy Fruzsina

Sandor Balazs

Gal Dalma

Szinet

Immobilizalt antitestek vizsgalata Protein M és
képalkoté fellleti plazmon rezonancia
alkalmazasaval

Egyidejli tobbszini fluoreszcens jeldlés
optimalizalasa fehérjestrukturak vizsgalatara

Cinkujj fehérje-DNS kolcsdnhatasok vizsgalata
sejten beldl

Cinkujj-ATCUN mesterséges nukleazok

optimalizalasa

Koordinacios kémia

Szabo Zoltan tt.

Zs(iri
Jancso Attila egyetemi docens
Buglyo Péter egyetemi tanar

Lakk-Bogath Déra  adjunktus

Fémionok versengése a monenzin A fémkoté
helyeiért

Ca(Il)-glikonat-hidroxid komplexek kimutatasa

és egyensulyi leirasa oldhatosagi mérésekkel
tdmény lugoldatokban

-SXH- szekvenciat tartalmazd peptidek Ni(ll)-
komplexeinek hidrolizis-vizsgalata

Trifoszfanligandumok koordinacios
képességének vizsgalata komplexképzési
reakciokban

Dr. Gyurcsanyi Rébert
Bognar Zsofia

Dr. Németh Krisztina

Dr. Gyurcsik Béla
Hajdu Balint

Dr. Gyurcsik Béla
Hajdu Balint

SZTE
DE
PE

Dr. Gyurcsik Béla
Hajdu Balint

Dr. Peintler Gabor
Dr. Kutus Bence

Hégyéné Dr. Grenacs
Agnes

Dr. Kovécs Ilona
Dr. Kelemen Zsolt

BME

BME

SZTE

SZTE

SZTE

SZTE

DE

BME
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10:00 Lucien Lemaitre A (n5-Cp*)Rh(Ill) félszendvics kation Dr. Gajda Tamas SZTE
kdlcsOnhatasa két hisztidint tartalmazo endogén

peptiddel

10:20 Tusa Laszlé A VLX600, egy rakellenes vaskots molekula Dr. Enyedy Eva Anna SZTE

Gyorgy kolcsdnhatasa esszencialis fémionokkal Pdsa Vivien

10:40 Szilagyi Balazs Furinatcsoportot tartalmazo piklén szarmazékok Dr. Tircs6 Gyula DE
eléallitasa és Mn(ll)-komplexeik jellemzése Véradi Balazs

11:00 Szinet

11:20 Egri Gergé6 8-hidroxi-kinolinok és félszendvics Dr. Enyedy Eva Anna SZTE
femkomplexeik oldatkémiai jellemzése Pivarcsik Tamas

11:40 Kertész Erik Nehezebb pniktogén elemek kelat-komplexei: Dr. Benké Zoltan BME

szerkezet, tautoméria, redoxi és optikai
tulajdonsagok

12:00 Gatszegi Gerda Trimetil-amma&nium-csoportot tartalmazé Dr. Enyedy Eva Anna SZTE
Timea tioszemikarbazonok és réz(Il)komplexeik
oldatkémiai vizsgalata

Elméleti kémia l.

123-as terem

Zs(ri
Elnok: Borics Attila tudomanyos fémunkatars ELKH
Tagok: Kelemen Zsolt adjunktus BME
Viskolcz Béla egyetemi tanar ME
Résztvevik
8:20 Laczkd Gergely  Hatékony szamitasos protokoll tervezése Papai Imre ELTE
halociklizacios reakciok leirasara Nagy Péter
8:40 Kerekes Zsolt Ambidens nukleofil Sn2 reakciéjanak Tasi Domonkos Attila  SZTE
kvantumkémiai vizsgalata: a CN™ + CHsY [Y = F, CI, Dr. Czaké Gabor

Br, I] esete
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9:00 Fekete Csilla

9:20 Toth Petra

9:40 Sziinet

10:00 Horvath Adam

10:20 Saly Eszter

10:40 Tokaji Csenge

11:00 Szalay Maté

EInok:
Tagok:

Résztvevék

14:00 Borbas Balazs

14:20 Szayly Kata

Acilfoszfinok foszfa-Michael-addicidja: a
mechanizmus felderitése és szubsztituens-hatasok
vizsgalata

A Cl + CH3CN reakci6 absztrakcids és szubsztitucios
Utvonalainak nagypontossagu kvantumkémiai
vizsgalata

Anionos dienofilek Diels-Alder cikloaddici6inak
elméleti vizsgalata

Integralok automatizalasa relativisztikus
matrixelemekhez

A OH™ + CHsCH.Y [Y = F, Cl, Br, I] reakciok
potencialisenergia-fellileteinek nagypontossagu
kvantumkémiai vizsgalata

Toltések és a dopolo atomok szerepe a
rézklasztereken torténg CO; redukcidra

Dr. Benkg Zoltan

Sz(ics Timea
Dr. Czakdé Gabor

Dr. Benk§ Zoltan

Matyus Edit
Ferenc David

Tasi Domonkos Attila
Dr. Czaké Gabor

Dr. Holtzl Tibor

Kolloid és makromolekularis kémia

Lanczos-Bay terem

Zsliri
Laszld Krisztina egyetemi tanar
Kristof Tamas egyetemi docens
Janovak Laszlo adjunktus

Fénymodulal6 kolloidrészecskék szuszpenzioi:
eléallitas és jellemzés

Az adhéziot befolyasolo tényezék poli(vinil-alkohol)
hidrogél felszinén

BME
PE
SZTE

Dr. Hérvolgyi Zoltan
Tegze Borbala

Gyarmati Benjamin
Sandor

Stankovits Jézsef
Gergely

BME

SZTE

BME

ELTE

SZTE

BME

BME

BME
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14:40

15:00

15:20

15:40

16:00

16:20

16:40

17:00

17:20

17:40

18:00

Gabor Boglarka

F. Varkonyi Egon

Szinet
Fabian Akos
Attila

Pluhar Zso6fia

Rolya Alexandra

Martinecz Réka

Szinet

Benedek Maté
Benjamin

Mihalovics Bence

Cserni Viktoria

A benzeténium-klorid adszorpcidja grafit-oxidon:
adszorpcio és interkalacié

Kolloidalis hatéanyaghordozo rendszerek tervezése
B1-vitamin kapszulazasara, valamint mRNS
szovetspecifikus célbajuttatasara

Hiperelagazasos poliglicidollal ojtott dietil-
akrilamid alapu termoreszponziv kopolimerek mint
hémérséklet indukalt hatdbanyaghordozok

Novel polymer conetworks of zwitterionic 2-
acrylamido-2-methyl-1-propanesulfonic acid and
poly(ethylene glycol) acrylate macromonomers
with pH-responsive and thermally sensitive
swelling behavior

Ganglioside nanomicelles for anticancer drug
delivery

FT-IR spektrometria és oszcillacios reometria
kombinalasa olefin-maleinsav-anhidrid kopolimer
észter szarmazékok szerkezetének
meghatarozasara

Kopolimerek karakterizalasa gél permeacios
kromatografia és neuralis hal6 alkalmazasaval

Hatdanyag-leadas vizsgalata poliszukcinimid és
poli(vinil-pirrolidon) alapu szalas matrixokbol

Alginat alapu adalék fejlesztése politejsav
égésgatlasahoz

Dr.Szab6 Tamas SZTE

Juhaszné Dr. Csap6
Edit

Janoné Dr. Ungor Ditta
Anita

Dr. Gombos Imre

Kasza Gyorgy ELTE
Fecske Déra
Ivan Béla

Ivan Béla, Kasza Gyorgy ELTE

Dr. Feczkd Tivadar PE
Dr. Varga Gsilla PE
Dr. Nagy Tibor DE

Dr. Szilagyi Andras BME
Téth Gerg6 Daniel

Dr. Bordacsné Bocz BME
Katalin
Decsov Kata Eniké
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EInok:
Tagok:

Résztvevik

14:00

14:20

14:40

15:00

15:20

15:40

16:00

16:20

16:40

17:00

17:20

Mészaros Bence

Balazs

Bodnar Emma

Szalai Zsuzsanna

Kiss Johanna

Szinet

Garami Kristof

Varga Bertalan

Ferenczi Lajos

Szabolcs

Szinet

Meiszter Eniké

Jedldczki Ivett

Szerves kémia Il.
Szent-Gyorgyi A. tt.
Zsiiri

Mezé Gabor tudomanyos tanacsado
Skodané Foldes Rita  egyetemi tanar
Balint Erika adjunktus

Eszterek szelektiv, frusztralt Lewis-par katalizis
alapu redukcidja éterekké

Aromas és heteroaromas trifluorpropinil-
szarmazekok palladiumkatalizalt szintézise

Az Arbuzov- és Pudovik-reakciok tanulmanyozasa;
Hidroxi-biszfoszfonat tipusu vegyuletek és
aszimmetrikus szarmazékaik szintézise

Poli(etilén-tereftalat) lebontasanak optimalizalasa
szilard hordozéhoz régzitett organokatalizatorok
alkalmazasaval

Szulfonilhidrazon mint Uj kovalens kotéelem

Visszaforgathatd szénhidratalapu koronaéterek
eléallitasa és alkalmazasa aszimmetrikus
katalizatorként

Guanozin alkilezési stratégiak 2-(4-nitrofenil)etil és
4-nitrofenacil- csoportokkal

A Hafner azapentalén Ujrafelfedezése: az 1,3-
bisz(dimetilamino)-2-azapentalén kémiaja

1-C-szubsztitualt glikalok hidroxiazidalasi
reakcidinak tanulmanyozasa

ELTE
PE
BME

Daru Janos
So6s Tibor

Novak Zoltan
Béke Ferenc

Dr. Keglevich Gyorgy

Dr. Kupai Jozsef
Fehér Zsuzsanna

Dr. Abranyi-Balogh
Péter

Dr. Rapi Zsolt

Dr. Kovacs Lajos

Dr. Heged(is Laszlo
London Gabor

Dr. Juhasz Laszl6
Homolya Agnes

ELTE

ELTE

BME

BME

BME

BME

SZTE

BME

DE
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17:40 Bede Fanni Szteranvazas N-pikolil-amidok el&allitasa Prof. Dr. Kollar Laszl6  PTE
homogénkatalitikus aminokarbonilezési reakcioban Mikle Gabor

Anyagtudomany
Szabo Zoltan tt.
Zs(iri
Elnok: Koénya Zoltan egyetemi tanar SZTE
Tagok: BanyaiIstvan egyetemi tanar DE
Bardos Erzsébet egyetemi docens PE
Kurunczi Sandor tudomanyos munkatars BME
Résztvevik
14:00 Vas Anna Katalin  Magnetit és nikkel-ferrit grafit-oxiddal alkotott Dr. lllés Erzsébet SZTE
nanokompozitjainak magneses hipertermias
alkalmazasa
14:20 Viczian Daniel Tobb komponensi nanokompozitok eléallitasa és  Dr. Szilagyi Istvan SZTE
antioxidans hatasuk vizsgalata kolloid Nizar Alsharif
rendszerekben
14:40 Madalina Ranga Synthesis and characterization gelatine and - Dr. Forgacs Attila DE
crosslinked gelatine aerogels
15:00 Barkai Gyongy Szén kvantumpottyok szintézise és Dr. Vanyorek Laszlo ME

optoelektronikai alkalmazasa fénykibocsatd diddak
fejlesztésében

15:20 Szlinet

15:40 Zsigmond Tamas Lumineszcens cézium-réz-halogenid Dr. Janaky Csaba SZTE
Sandor vékonyrétegek eléallitasa és vizsgalata Dr. Samu Gergely
Ferenc

16:00 Torma Bianka y-globulin-Au/Ag nanoklaszterek: az ezist tartalom Janéné Dr. Ungor Ditta SZTE

hatasa az optikai sajatsagokra és a szenzorikai Anita
szelektivitasra Juhaszné Dr. Csapo
Edit
16:20 Ecsédi Bertold Boroszilikat-PVA hibrid aerogélek hidratacios Dr. Kalmar Jozsef DE
mechanizmusanak vizsgalata Dr. Forgacs Attila
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16:40 Gyokeres
Csongor

17:00 Szlinet

17:20 To6th Eliza

17:40 Marta Viktoria

Alexandra

18:00 Farkas Maté

18:20 Titkd Simon

EInok:
Tagok:

Résztvevék

14:00 Lukéacs Nora

14:20 Zahonyi Petra

14:40 Osz Virag

B-szubsztitualt karboranok el&allitasa és fotofizikai
vizsgalata

Dr. Kelemen Zsolt

Atmenetifém-oxid tartalmu halloysit nanokompozit Dr. Zsirka Balazs

fotokatalizatorok fejlesztése

Keramiapapiron rogzitett titan-dioxid és cink-oxid
Ureges gombok eléallitasa és alkalmazhatdsaguk
vizsgalata a fotokatalitikus vizkezelésben

Hetero h-BN/grafén monoréteg novesztése
Rh(111) fellleten és tanulmanyozasa STM
modszerrel

Kationos tenzidek mint potencialis korrozios
inhibitorok kapszulazasa mezopoérusos
szilikarétegekbe

Kémiai és biotechnologia

123-as terem

Zsliri
Bélafiné Bako Katalin  egyetemi tanar
Tardy Gabor adjunktus
Soros Zita egyetemi tanar

Politejsav reaktiv szivositasa

Folyamatos granulalason alapul6 technolégia
fejlesztése

Katalizatorok regeneracios ciklusainak vizsgalata
biomassza elgazositasa soran

Dr. Papp Zsolt
Dr. Gyulavari Tamas
Zsolt

Dr. Berkd Andras

Dr. Hoérvolgyi Zoltan
Marton Péter
Dr. Fodor Balint

PE
BME
HT

Dr. Bordacsné Bocz
Katalin

Dr. Ronkay Ferenc
Gyorgy

Dr. Nagy Zsombor
Kristof

Domokos Andras
Szabd Edina

Zsinka Viktoria

BME

PE

SZTE

SZTE

BME

BME

BME

PE
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15:00

15:20

15:40

16:00

16:20

16:40

17:00

17:20

17:40

18:00

Hegyi Mihaly

Szlinet

Kovacs

Szilveszter

Forjan Lilla

Fekete Daniel

Stoffan Gyoérgy

Szinet

Lérincz Laszld

Tamas

Székely Nora

Vonyo Viktéria
Zoltana

Biszfenol-A monomer eléallitasa poli(biszfenol-A)-
karbonat hidrotermalis depolimerizaciojaval

Bioetanol elgallitasa elektrofermentacios

technolégiaval

Karvedilol segédanyagos kristalyositasa

Folyamatos olvadék granulalason alapul6 rendszer
koffein-tartalmu tablettak eléallitasara

Acetilszalicilsav segédanyagos kristalyositasa
integralt tartaly- és csékristalyositd rendszerben

Ultrahangos extrakcié kinetikai vizsgalata kerti
kakukkfd (Thymus vulgaris L) modellnévényen

Kilonboz6 hémérsékleten kezelt zeolitok
regeneracios ciklusainak vizsgalata

PES kapillaris membranmodul vizsgalata membran
gradosztat reaktorban torténé alkalmazas céljabdl

Dr. Székely Edit
Béri Janos

Kodk Laszld

Dr. Pataki Hajnalka

Dr. Nagy Zsombor
Kristof
Zahonyi Petra

Dr. Pataki Hajnalka
Dr. Marosi Gyorgy

Dr. Vagi Erika Maria
Béri Janos

Zsinka Viktéria

Hiilberné Beyer Eva
Anna

BME

PE

BME

BME

BME

BME

PE

PE
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EInok:
Tagok:

Résztvevik

8:20 Szilagyi Sarolta

8:40 Csécsi Marcell
Daniel

9:00 Gydrfi Sara

9:20 Richter Déra

9:40 Szinet

10:00 Molnar Csilla

10:20 Peleskei Zso6fia

10:40 Kernya Maté:

11:00 Szinet

2023. aprilis 14. péntek

Szerves kémia lll.
Szent-Gyorgyi A. tt
Zsiiri

Sar Cecilia
Banoczi Zoltan

egyetemi docens
adjunktus
Kovacs Péter

Foszfinsav-észterek és -amidok egymasba alakitasi
lehet6ségei

Uretankotés katalitikus képzédésének elméleti és
kisérleti vizsgalata

Aldehidek borankatalizalt reakcioi

Cinkona-(tio)négyzetamid és -tiokarbamid
organokatalizatorok szintézise, és
atmenetifémekkel kombinalt alkalmazasa
enantioszelektiv reakcidokban

Homogén katalitikus karbonilezési reakciok
vizsgalata vegyes nukleofilekkel

Az 1-C-szubsztitualt glikal szarmazékok itterbium-
triflat katalizalt bromazidalasi reakcidinak a
tanulmanyozasa

Bértartalmu biciklo[1.1.1]pentan szarmazékok
szintézise és vizsgalata

tudomanyos fémunkatars

PTE
ELTE
BME

Dr. Keglevich Gyorgy
Harsagi Nikoletta

Dr. Viskolcz Béla

Forman Ferenc Sandor
Dr. So6s Tibor
Dr. Bélcskei Hedvig

Dr. Kupai Jozsef
Dargd Gyula

Dr. Pongracz Péter

Dr. Juhasz Laszl6
Homolya Agnes

Tolnai Gergely Laszlo
Gonda Zsombor

BME

ME

BME

BME

PTE

DE

ELTE
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11:20 Kiizdé Aron

11:40 Erdélyi Dora

12:00 Ravai Bettina:

EInok:
Tagok:

Résztvevik

8:20 Bé&di Istvan Jozsef

8:40 Galanics Kitti
Csenge

9:00 Borsd Janka

9:20 Kiss Etelka

9:40 Szinet

10:00 Honti Barbara

10:20 Szanthoffer
Andras Gyorgy

15-Arilidén-szteroidok elgallitasa: Claisen-Schmidt
kondenzacié valtoztathatd polaritasu
olddszerekben

Lipofil organokatalizator alkalmazasanak és
visszaforgatasanak vizsgalata aszimmetrikus
szintézisekben

Foszfonat- vagy foszfin-oxid-oldallancot tartalmazo
izoindolinon- és benz[de]izokinolinon-szarmazékok
eléallitasa

Fizikai kémia
123-as terem
Zsiiri

Szalay Péter
Téth Agota
Lagzi Istvan Laszl6

egyetemi tanar
egyetemi tanar
egyetemi docens

Szerves elektroaktiv anyagokat tartalmazo
folyadékaramlasos akkumulatorok osszeallitasa és
tanulmanyozasa

Periodikus jelenségek aramlasos reaktorban

Laboratoriumi kerozinégetési kisérletek
szamitdgépes szimulacioja

Molekularis fotokapcsolé miikodési mechanizmusa

N,N-dimetilformamid és viz elegyedésének
termodinamikai vizsgalata szamitdgépes
szimulaciokkal

The combustion chemistry of syngas/NOx gas
mixtures

Skodané Dr. Foldes Rita PE
Ispan David

Dargé Gyula BME
Dr. Kupai Jozsef
Dr. Balint Erika BME
Popovics-Toth Néra

ELTE

SZTE

BME
Lang Gyéz6 ELTE
Szalai Istvan ELTE
Turanyi Tamas ELTE
Dr. Kubinyi Miklos BME
Hessz Déra
Dr. Jedlovszky Pal BME
Turanyi Tamas ELTE:

Zsély Istvan Gyula
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10:40 Balogh Laszl6

11:00 Sziinet

11:20 Keresztes Barbara:

11:40 Trufan Boglarka

12:00 Kapdos Adam

Elnok:
Tagok:

Résztvevék

8:20 Pal Domonkos

8:40 Fugedi Kata

Dorina

9:00 Szabo David

1-decén oligomerizaciojanak modell alapu
optimalizacioja

A fulminsav (HCNO) és a formaldoxim (H2CNOH)
kozotti H-atom addiciés és H-atom leszakitasos
reakcidk vizsgalata asztrokémiailag relevans
kortlmények kozott

Modositott grafén-oxid korrozid inhibicios
hatasanak vizsgalata epoxigyanta retegekben

Egy dinamikus elektrokemiai
impedanciaspektroszkopias mérésekre alkalmas
potenciosztat fejlesztése és alkalmazasa a katddos
hidrogenfejlédés vizsgalatara

Analitikai kémia
Szabo Zoltan tt.
Zsliri
Ilisz Istvan egyetemi tanar
Madarasz Janos

Kovacs Barna egyetemi docens

Cirrhosisos és hepatokarcindmas majszovetek
glikomikai és proteomikai jellemzése

Vatta és grafitalapu szilard fazisu extrakcios
rendszerek fejlesztése és alkalmazasa prosztata- és
eml&tumoros szévetek glikdézaminoglikan
tartalmanak vizsgalatara

Ruben: Monoklonalis antitestek elektrospray
ionizacios tdmegspektrometrias vizsgalata és
spektrumaik feldolgozasa

habilitalt egyetemi docens

Dr. Takacs - Barkanyi  PE

Agnes, Dr. Egedy Attila

Tarczay Gyorgy, Gobi  ELTE

Sandor

Dr. Szabé Gabriella
Stefania
Ovari Tamara Rita

ETDK

Vesztergom Soma ELTE

SZTE
BME
PTE

Dr. Turiak Lilla
Toth Gabor

BME

Dr. Turiak Lilla
Dr. Horvath Viola
Dr. Toth Gabor

BME

Prof. Dr. Gaspar Attila  DE
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9:20 Balbisi Mirjam ALK génatrendezédést mutatd tidétumoros
mintak proteomikai vizsgalata

9:40 Szunet

10:00 Kajner Gyula Bévitett funkciokészlet(i mikrofluidikai chipek
fejlesztése ICP-MS ultranyomelemanalitikai célokra

10:20 Arany Déra Uj, automatizalhatd, nyomas alatti olvadaspont
mérd mszer fejlesztése

10:40 Gal Zalan Szénhidratkeverékek vizsgalata kozeli infravords
spektroszkdpiaval és sokvaltozés adatelemzéssel

11:00 Szlnet

11:20 Madacs Agnes  Oldoszerekkel tisztitott pollenek 6sszehasonlité
vizsgalata kozeli és kozépinfravoros
spektroszkdpiaval

11:40 Szabd Evelin GlUkoz-oxidaz alapu elektrod alkalmazasa
allatkisérletekben

12:00 Szomor Nikolett Deoxinivalenol (DON) mikotoxin kvantitativ
analizisére alkalmas modszerek

Elelmiszer- és gyégyszerkémia
Budé A. tt.
Zsliri
Elnok: Faigl Ferenc egyetemi tanar
Tagok: Ludanyi Krisztina egyetemi docens
Vesztergom Soma  adjunktus
Résztvevik

14:00 Szilagyi Virag

Réza:

Organikus és konvencionalis kdrilmények kozott
termesztett buzak részletes vizsgalata

Turidk Lilla
Toth Gabor

Dr. Galbacs Gabor

Dr. Kérosi Marton
Dr. Székely Edit

Slezsak Janos
Dr. Gergely Szilveszter

Dr. Gergely Szilveszter
Slezsak Janos

Dr. Nagyné Dr. Zengé6
Livia
Prof. Dr. Zelena Doéra

Dr. Czéh Arpad

BME
SE
ELTE

Dr. Tomo6skozi Sandor
Schall Eszter

ELTE

SZTE

BME

BME

BME

PTE

PTE

BME
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14:20

14:40

15:00

15:20

15:40

16:00

16:20

16:40

Dékany Gergely:

Ficzere Maté

Pletikoszity
Tamas

Szinet

Haraszti Anna

Hajdu Dorottya
Katalin

Pletikoszity
Tamas

Szajké Milda
Blanka

EInok:

Résztvevik

14:00

Petroczi Ferenc
Déaniel

Hatdanyagok permeabilitasi viszonyainak vizsgalata Vincze Anna

eltéréd lipidosszetétell természetes lipidkivonat
alapu membranokon

Filmtablettak bevonatanak vizsgalata valds idében
gépi latas és mesterséges intelligencia segitségével

A cukorrépalevél-fehérje kivonasa izoelektromos
kicsapasi modszerrel

Amorf szilard diszperziok stabilitasaval 6sszefliggé
molekularis mobilitasok vizsgalata Raman-
spektroszkopiaval

Raman spektroszkdpia alapu dinamikus
tapanyagadagolasi stratégiak kifejlesztése
antitesttermel§ emléssejtes tenyészetekben

A cukorrépa-levél nutritiv 0sszetétele és
felhasznalasi lehet8sége az élelmiszeriparban

Vad aestivum fajtak és fajtajeldltek rost- és rovid
lancu szénhidrat-6sszetételének 6sszehasonlitd
vizsgalata

Szerves kémia IV.
Szent-Gyorgyi A. tt.

Zsiiri

Nagy Jozsef habilitalt egyetemi docens
Tagok: Enyedi Kata

tudomanyos munkatars
Udvardy Antal adjunktus

Dr. Balogh Gyorgy
Tibor

Dr. Nagy Zsombor
Kristof

dr. Soros Zita
dr. Nikola Maravi¢

Szabé Edina
Dr. Marosi Gyorgy

Dr. Hirsch Edit
Domjan Julia

dr. SOros Zita
dr. Nikola Maravi¢

Dr. Tomoskozi Sandor
Juhaszné
Szentmikléssy Marietta
Klaudia

BME
ELTE
DE

1-C-Szubsztitualt 2-jodglikalok karbonilativ Suzuki- Dr. Juhaszné Dr. Téth

Miyaura keresztkapcsolasi reakcidinak vizsgalata

Eva
Dr. Juhéasz Laszl6

BME

BME

VMTDK

BME

BME

VMTDK

BME

DE
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14:20

14:40

15:00

15:20

15:40

16:00

16:20

16:40

17:00

Mészaros Bence
Balazs

Orosz Janos Maté

Kis David

Szinet

Jenei Laura
Barbara

Csomay Eszter

Arvai Csaba

Nagy Balint

Jobbagy Dorina

EInok:
Tagok:

Résztvevik

14:00

Szirmai Adrienn

A mitragynin pszeudoindoxil izomerjeinek
azonositasa elméleti kémiai mddszerekkel

Kapszaicinoidok és prekurzoraik eléallitasa
aramlasos kémiai rendszerekben

Egy Uj, természetes alapu olddszer fejlesztése és
alkalmazasa

Imidazopiridin-vazas arilészterek elGallitasa
homogeénkatalitikus ariloxikarbonilezési reakcioban

1-C-szubsztitualt 2-jodglikalok Heck tipusu
kapcsolasi reakciojanak tanulmanyozasa

Ullmann-tipusd C—N kapcsolas vizsgalata
biomassza-alapu 1,4—pentandiolban

Alkil-boronsavészterek fotokémiai elgallitasa

Trifluoretilbiciklo[1.1.1]pentanok el&allitasa

Kornyezeti kémia

Szabo Zoltan tt.

Zs(iri
Homonnay Zoltan  egyetemi tanar
Pap Zsolt tudomanyos munkatars
Kérdsi Marton adjunktus

A trimetoprim atalakulasanak vizsgalata
UV/perszulfat és UV/VUV/perszulfat mddszerekkel

Daru Janos
Varga Szilard

Dr. Balint Erika
Dr. Matravolgyi Béla

Dr. Kupai Jozsef
Darg6 Gyula

Prof. Dr. Kollar Laszlo
Szuroczki Péter

Dr. Juhasz Laszld
Homolya Agnes

Dr. Mika Laszl6 Tamas
Novak Zoltan
Gonda Zsombor

Tolnai Gergely Laszlo
Mako Zita

ELTE
SZTE
BME

Dr. Alapi Tinde
Farkas Luca

ELTE

BME

BME

PTE

DE

BME

ELTE

ELTE

SZTE
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14:20

14:40

15:00

15:20

15:40

16:00

16:20

Veres Bence

Suté Maté

Antibiotikum hatéanyagok fotokatalitikus bontadsa Dr. Alapi Tlinde

BiOX fotokatalizatorokkal peroxodiszulfat Dr. Pap Zsolt
jelenlétében

Paracetamol vizes oldatokbol torténé Dr. Szabd Tamas
eltavolitdsanak pH-fliggése nanosz(irés soran Dr. Peintler Gabor

Pall Bence

Szinet

Paczona
Boglarka:

Bauer Laszl6

Impregnalassal torténd fellletmodositas hatdsaa  Dr. Fodor Lajos
Cd(x)Zn(1-x)S fotokatalizatorok hidrogénfejleszts

hatékonysagara
Biologiai és fotokémiai eljarasok kombinalt Szaboné Dr. Bardos
alkalmazasa a szennyviztisztitasban Erzsébet

Molnar Miklos
Gyogyszerhatdanyagok szorpcids folyamatainak a  Szalai Zoltan
vizsgalata kis molekulatomegi szerves savak Szabé Lili

jelenlétében

Kertész Tamas
Péter:

EInok:
Tagok:

Résztvevék

14:00

14:20

Ecseri Gabor
Andras

Kucsera Péter
Mihaly

Radioaktiv hulladékok kondicionalasara alkalmas  Dr. Kéri Ménika
kotéanyagok és kompozitjaik NMR relaxometrias ~ Papp Vanda
vizsgalata

Elméleti kémia Ill.

123-as terem

Zsliri
Holloczki Oldamur  egyetemi tanar DE
Mester David tudomanyos munkatars BME
Stirling Andras egyetemi tanar EKE
Bogar Ferenc tudomanyos fémunkatars SZTE
A HOCI-37 molekula kisérleti rezgési-forgasi Csaszar Attila Géza

szinképeinek analizise haldzatelméleti és
kvantumkémiai modszerekkel

B-B kotéshosszabbodas vizsgalata klozo- Dr. Kelemen Zsolt
karboranok esetén Dr. Buzsaki Daniel

SZTE

SZTE

PE

PE

ELTE

DE

ELTE

BME
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14:40

15:00

15:20

15:40

16:00

16:20

16:40

17:00

Sojtory Barbara

Sara

Bicsak Richard

Szlinet

Sipos Barnabas

Ivan

L&rincz Balazs

Giricz Anett

Kigyosi Maté

Ott Anna

Kulénbozé rovid DNS szakaszok és policiklikus
aromas szénhidrogének kolcsénhatasanak elméleti
vizsgalata

Szamitogépes modellkidolgozas hatéanyagok
szovetspecifikus permeabilitdsanak elérejelzésére

O(P)+CHj4 reakcio dinamikajanak vizsgalata egy Uj
ab initio globalis potencialisenergia-felileten

Szupramolekularis és katalitikus kémiaban
eléfordulo bonyolult molekularis kdlcsonhatasok
pontos modellezése

A foszfor, mint kézponti atom Sn2 és proton-
transzfer reakcidban: a F~ + PH,Cl reakcio
dinamikajanak elméleti modellezése

A szerin kvantumkémiai konformacios analizise és
ab initio proton affinitasa

Gy(irds foszforgyokok stabilitasa: szamitasos kémiai
vizsgalatok

Dr. Fiser Béla
Dr. Rachid Hadjadj

Dr. Balogh Gyorgy
Tibor
Vincze Anna

Dr. Czaké Gabor
Gruber Balazs

Dr. Nagy Péter

Dr. Czako-Papp Déra
Dr. Czaké Gabor

Dr. Czaké Gabor
Nacsa Andras Bence

Dr. Benk§ Zoltan

ME

BME

SZTE

BME

SZTE

SZTE

BME
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PAL DOMONKOS

El6ado pal.domonkos97@gmail.com
Vegyészmérnok
MSc, 4. félév

Budapesti Miszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem
Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar

Cirrhosisos és hepatokarcindmds majszévetek glikomikai és proteomikai jellemzése
Kulcsszavak: Majrak,; Gliikozaminoglikan, Kondroitin-szulfat; Heparan-szulfat; HPLC-MS

A rdkos megbetegedések egyik leggyakoribb fajtaja a madjrak, melynek legelterjedtebb valtozata a
hepatocellularis karcindma (HCC). Kialakuldasaért tobbféle betegség is felel6s lehet, példaul a cirrhosis
(majzsugor). A fenti két megbetegedést tobb kdrel6zmény okozhatja, amelyek kozll a legjelentésebb az
alkoholizmus, a hepatitisz-B és hepatitisz-C virusok, valamint a primer szklerotizalé cholangitis. Ezek eltéré
molekularis mintazatokat eredményezhetnek és eltér6 diagnosztikai maddszerek fejlesztését teszik
szikségessé.

Acirrhosis és a HCC megfelels kezelése érdekében fontos a két betegség egymastdl vald megkiilonboztetése,
ezért kulcsfontossagl a kozottiik fennallé osszefliggések vizsgalata. Munkdm soran ezért célom volt
kiilonb6z6 korel6zményd cirrhosisos és HCC-s betegek szévetmintdinak glikomikai és proteomikai vizsgalata.
Kutatdmunkam maddszerfejlesztési szakaszaban a glikézaminoglikdnok poliszacharid lancait felépité
diszacharidok beparlasi és tarolasi stabilitdsat vizsgaltam, és altaldnos mintakezelési megoldasokat
javasoltam.

Ezutan a cirrhosisos és HCC-s betegek szovetmetszeteinek glikomikai vizsgalata soran a heparan-szulfat (HS)
és kondroitin-szulfat (CS) glikézaminoglikan ldncok 6sszmennyiségének és szulfatacids mintazatanak
meghatdrozasat végeztem el. Kimutattam, hogy az egészséges, cirrhosisos és HCC-s szovetek kozott
szignifikdns eltérés tapasztalhatd a gliikdzaminoglikdanok 6sszmennyiségének tekintetében, valamint
jelent8s és szignifikans eltérések tapasztalhatok a kiilonb6zé kérel6zményl cirrhosisos szovetek CS és HS
tartalma és szulfataciés mintazata kozott.

A proteomikai vizsgalatok soran a glikomikai kisérletsorozatban nagy eltéréseket mutaté cirhhosisos mintdk
min6ségi és mennyiségi elemzését végeztem el. Az egyes szovetekbdl atlagosan 1340 fehérjét
azonositottam. Ezek kozil mintegy 1200 fehérje mennyiségi meghatarozasat valdsitottam meg, melyek kozdl
a szignifikdnsan valtozdkbdl fehérje interakcids haldzatokat épitettem. Ezen fehérjék legnagyobb mértékben
a sejtek metabolikus folyamataiban vettek részt és az extracelluldris matrixban helyezkedtek el, ami a sejtek
kozotti jelatvitel szignifikans megvaltozasat jelzi.

Az altalam kimutatott glikomikai és proteomikai valtozasok el6segithetik a majbetegségek kialakuldsat okozd
biokémiai folyamatok megértését, ezaltal Uj tavlatokat nyithatnak a tumordiagnosztikaban.

Dr. Turiak Lilla

tudomanyos fomunkatars, Természettudomanyi Kutatokézpont
Toth Gabor
tudomanyos munkatdrs, Természettudomanyi Kutatokozpont

Témavezet6k
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FUGEDI KATA DORINA

El6ado katadorina98@gmail.com
vegyészmérnoki
MSc, 4. félév

Budapesti M(szaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem
Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar

Vatta és grafitalapu szilard fazisu extrakcios rendszerek fejlesztése és alkalmazasa prosztata- és
emlStumoros szévetek glikdzaminoglikan tartalmanak vizsgalatdra

Kulcsszavak: szildrd faziu extrakcio, HPLC-MS; HILIC; heparan-szulfat; kondroitin-szulfat

Napjaink legelterjedtebb tumoros elvaltozasai kozott szerepel a prosztatarak és az emlérak, igy molekularis
folyamatainak mélyebb megértése kiemelt fontossagu. Ezen betegségek lefolyasdban meghatdrozd
molekulak a glikézaminoglikdnok (GAG-ok), melyek ismétl6dé diszacharid egységekbdl felépiils, linearis,
szulfatalt poliszacharid lancok. Vizsgalatuk elterjedt mddszere az enzimatikus emésztés soran keletkezé
diszacharidok HPLC MS meghatarozdsa. A mérés el6tt sziikséges a mintdk tisztitasa, ami szamos kihivast
tartogat. A szakirodalomban korabban nem volt példa GAG-ok tisztitasi mddszereinek atfogd elemzésére.
Kutatdmunkam céljaul tliztem ki egy olcsé és hatékony szilard fazisu extrakcios (SPE) mddszer fejlesztését
kis mennyiség(i biolégiai mintakbdl kinyert heparan-szulfat (HS) és kondroitin-szulfat (CS) GAG diszacharidok
tisztitasdra. A fejlesztett mddszert alkalmazva pedig célom volt 6sszehasonlitani prosztata- és emlérakos
szovetek GAG Osszetételét.

Els6 lépésként kifejlesztettem egy sajat toltésl vatta-alapu HILIC SPE mddszert. Optimaltam az all6fazis
tipusat, mennyiségét, valamint a felviteli és ellcios olddszerek 6sszetételét, mennyiségét és hémérsékletét.
A modszer a polarisabb diszacharidok tisztitasara volt alkalmazhatd. Kovetkez6 1épésben tobb grafitalapu
SPE mddszer vizsgalatat végeztem el, kimutatva, hogy az apolarisabb diszacharidok tisztitasara alkalmasak.
Mindezt figyelembe véve, kifejlesztettem egy kombinalt mddszert a két alloéfazis alkalmazasdval, mely
alkalmasnak bizonyult GAG diszacharidok tisztitasara kis mennyiségl komplex bioldgiai mintakbdl.

Munkam masodik felében 6sszehasonlitottam jéindulatd prosztata megnagyobbodasos, prosztatarakos,
emlérakos és hozza tartozd koérnyez6 normal szoveti régiok CS, HS, valamint proteoglikan vazfehérje
Osszetételét. Mindkét szovettipus esetén novekedés tapasztalhatd a tumoros elvaltozasok kialakuldsaval a
HS és CS lancok 6sszmennyiségében. A HS szulfatacidjanak mértéke mindkét szévet esetén alacsonyabb volt
a tumoros régidkban, mig a CS szulfatacidja a prosztataszovetekben alacsonyabb, az emldszovetekben pedig
magasabb volt a tumoros régidkban a nem-tumoros széveti részekhez képest. Emellett tobb azonos és eltéré
irdnyu valtozas volt kimutathaté az egyes szulfatacids pozicidk betoltottségében is.

A kifejlesztett mddszerekkel kimutatott valtozasok hozzdjarulhatnak a tumoros elvaltozasok folyamatainak
megértéséhez, és nagy esetszamu validalasuk utan uUjfajta diagnosztikai és kezelési maédszerek

fejlesztéséhez.
Dr. Turiak Lilla

tudomanyos fomunkatars, Természettudomanyi Kutatokézpont
. . Dr. Horvath Viola

Témavezetdk egyetemi docens, BME VBK

Dr. Toth Gabor

tudomanyos munkatdrs, Természettudomanyi Kutatokozpont
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ARANY DORA

El6adod a.dora.a08@gmail.com
Vegyipari és folyamatmérndki specializacio
MSec, 3. félév

Budapesti Miszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem
Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar

Uj, automatizélhaté, nyomas alatti olvadéspont méré miszer fejlesztése
Kulcsszavak: szuperkritikus szén-dioxid, olvaddspont-csokkenés, késziilékfejlesztés, ibuprofen, validalds

A szén-dioxid nyomas alatt bekovetkez6 olvadaspont-csdkkenést kihaszndljak a polimerfeldolgozasban, de
ismerete el@segitheti nagynyomasu folyamatok (pl. PGSS) tervezését is. Az olvaddsi hémérséklet
meghatdrozasa nagynyomasu kodzegben altaldban kihivast jelent, hiszen nehezen hozzaférhetd, nagy
szaktudast igényl6 berendezésekkel lehetséges. Legelterjedtebb mérési mddszerek a vizualis megfigyelésen
alapuld vizsgalatok, de a legtdbb informacidt a nagynyomasu differencialis pasztazo kalorimetria (DSC) és a
tranzitometria hordozza, azonban berendezései ritkdk és dragak.

A munkam célja egy 0j, automatizalhatd, gaznyomas alatti szilard-folyadék fazisdtmenet detektaldsara
alkalmas mérési modszer kidolgozasa volt, a berendezés megépitését6l a mérési adatok felvételén és
validalasan at azok teljeskor( kiértékelésig. Az Gj készilék m(ikodése az olvadas soran végbemend
nyomasvaltozason alapul, amit a kozeg szilard mintaba torténd beoldddasa indukal. A mérések soran egy
referencia és egy szilard anyagot is tartalmazé mintatartd kozott kialakult nyomaskilonbséget rogzitettem
differencidl manométer segitségével. A h6mérséklet fokozatos emelése sordn a két mintatartd kozotti
nyomas eleinte linedrisan valtozik, azonban amikor a minta elkezd olvadni, a felette 1évé tér nyomasa a kozeg
mintaba torténd oldoddsa miatt nagyobb mértékben lecsokken.

A késziléket ibuprofennel validaltam, melynek el6nye, hogy nem csak az altalam latoliveges celldban végzett
mérési eredmények dllnak rendelkezésre, hanem a szakirodalomban is megtaldlhatdk a sziikséges referencia
értékek. A regisztralt id6 — h6mérséklet — nyomaskiilonbség adatokra feldolgozé algoritmust dolgoztam ki,
amely az olvadds kezdeti és végsé hdmérsékletének automatizalt meghatdrozasat teszi lehetévé. A
kiértékelést kovetGen azt tapasztaltam, hogy az irodalmi és a nagynyomadsu latdiiveges celldban végzett
mérések soran kapott adatok precizen reprodukdlhatéak az uj készilékkel, segitségével az olvadasi
hémérséklet akdr 100 mg mintdbdl meghatarozhatd 1,5 °C pontossdggal. A kidolgozott mddszer egy U;,
konnyen automatizalhatd és preciz lehetGséget biztosit az olvadasi hémérséklet meghatarozasara
nagynyomasu kdzegben, amely sokkal olcsébb és gyorsabb mérést tesz lehetévé, mint a nagynyomdsu DSC,
hasonlé pontossag mellett.

Dr. Korosi Marton

egyetemi adjunktus, BME VBK
Dr. Székely Edit

egyetemi tanar, BME VBK

Témavezet6k
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GAL ZALAN

El6ado zalangal95@gmail.com
Biomérnok
BSc, 7. félév

Budapesti M(szaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem
Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar

Szénhidratkeverékek vizsgalata kozeli infravords spektroszkdpiaval és sokvaltozds
adatelemzéssel

Kulcsszavak: NIR spektroszkopia, porkeverék;, MVDA; mindségirdanyitds, diodasor

A gyoégyszer- és élelmiszeriparban gyakran van szilkség nem csak tiszta komponensek, hanem kilénb6z6
porkeverékek gyors, nagy atereszt6képességl vizsgalatara. A rezgési spektroszkdpiai mddszerek kozil a
kozeli infravoros (near infrared, NIR) technika roncsoldsmentesen képes nem csak kémiai, hanem egyes
fizikai jellemz6k meghatarozasara is. Kutatdasom sordn a technika alkalmazhatdsdagat vizsgaltam kilonbozé,
eltérd fizikai és kémiai jellemzékkel bird, szénhidrat alapi modellrendszerek mérésével. A vizsgalatokhoz
felhaszndlt modellkeverékek 0Osszeallitdsakor a célom tobbek kézott az volt, hogy bennik az egyes
monoszacharidok, illetve a bel6liik feléplilé diszacharidok aranyat meg tudjam hatdrozni az infravoros
spektrumok alapjan. A keverékekrdl az eltéré optikai rendszer( (diszperzids és diddasoros) késziilékekkel
felvett spektrumokat kilonb6z6 spektrum-el6kezelési és sokvaltozés adatelemzé mddszerekkel értékeltem
ki. Célom volt, hogy megtalaljam az alkalmazott késziilékek és a kiértékelési mddszerek olyan kombinacidjat,
melyet a megfelel6 spektrumszakaszokon alkalmazva a késGbbiekben lehetévé valhat a vizsgalt
rendszerekhez hasonld porkeverékek pontos mindGsitése akar kvalitativ, akar kvantitativ tulajdonsagok
alapjan. Eredményeim alapjan a hasonld porkeverékek mindsitése a NIR technika segitségével a megfelel6
matematikai mddszerek alkalmazdsa esetén gyors, roncsoldsmentes maédon kivitelezheté lehet, akar
minimalis mintael6készités-igénnyel.

Slezsak Janos

Témavezetdk egyetemi tandrseged, BME VBK
Dr. Gergely Szilveszter

egyetemi docens, BME VBK
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MADACS AGNES

El6adod madacsagi@gmail.com

Biomérnok

MSc, 1. félév

Budapesti Miszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem
Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar

Olddszerekkel tisztitott pollenek 6sszehasonlité vizsgalata kdzeli és kézépinfravords
spektroszkdpidval

Kulcsszavak: pollen; spektroszkopia; Vis-NIR; ATR FT-IR; sokvaltozos adatelemzés

Az utébbi években egyre tobb kutatas foglalkozik a viragporcsomok (angolul bee pollen) vizsgdlataval. Ez egy
méhészeti termék, mely a pollen mellett tartalmaz némi nektart és a méh nyalszekréciojat, mely a beporzasi
folyamata sordn keveredik a mintdba Osszetapaszté elemként. Mivel a méhészetek képesek nagyobb
mennyiségben el6allitani ezt az anyagot, igy jogosan meril fel az a kérdés, hogy milyen teriileteken
alkalmazhatnank. Egyik ilyen példaul a pollen legkiilsé (Un. exine) rétegét alkotd sporopollenin kinyerése. Ez
egy rendkivil ellenalld biopolimer, melynek elsGdleges feladata a virdgok himivarsejtjeinek védelme
mindenfajta kiils6 hatastdl. Az exine Osszetétele és strukturaja pollenfajtanként eltér, alapvetéen ez adja a
mikroszkdpikus fajta azonositas alapjait is, tehat sejthet6, hogy a sporopollenin esetében is inkdbb egy
anyagtipusrol, mint teljesen egyez6 anyagrdl beszélhetiink. A letisztitott exineburok egyrészt alkalmazhatd
mikrorészecskeként, mely rugalmas, pollen tipusonként egységes, a felliletén talalhaté funkcids csoportok
pedig valtozatos felhasznalasra adnak lehetGséget, masrészt haszndlhaté mikrokapszulaként is, a feliiletén
lév6 természetes madon kialakult nanocsatornaknak kdszonhetéen, melyeken keresztil bejuttathatjuk a
belsejébe a kivant anyagot, melynek a biohasznosulasa az emberi szervezetben igy jéval nagyobb lesz.

Ezért foglalkozott nemrégiben egy magyar kutatdok altal irt tanulmany azzal, hogy milyen olddszeres
kezelések segitségével lehet a lehetd legtisztabb sporopolleninburkot elérni virdgporcsomoékbdl kiindulva.
Az én célom, hogy az 6 munkdjuk eredményeképp létrejott, extrahdlt mintdkat megvizsgdlva lathato és kozeli
infravords (Vis-NIR), valamint kézépinfravords (ATR FT-IR) spektroszkdpidval feltdrjam annak lehetGségeit,
hogy a gyors, roncsoldsmentes mérési technolégidk mennyire alkalmasak ennek a tisztitasi folyamatnak a
nyomon kovetesére. A napraforgd és repce pollenek mérésébdl szarmazd spektrumokat matematikai
el6kezeléseknek (normalasoknak, simitassal kombinalt derivdldasoknak) vetettem ald, majd a sokvaltozds
adatelemzés eszkodzeivel dolgoztam fel, feltarva a botanikai kiilonbségek és az olddszeres kezelések hatasait.
A méréseim eredményei alapjan megdllapithatd, hogy ha ismert az elérni kivant termékmindség, illetve
annak a célspektruma, akkor az alkalmazott spektroszképiai médszerek hatékony mddjai lehetnek a gyartas
kdzbeni technoldgiai [épések gyors ellenérzésnek.

Dr. Gergely Szilveszter
Témavezetdk egyetemi docens, BME VBK
Slezsak Janos

egyetemi tanadrseged, BME VBK
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SZABO DAVID RUBEN

El6adod szabodavidruben@gmail.com
Vegyész
MSc, 3. félév

Debreceni Egyetem
Természettudomanyi és Technoldgiai Kar

Monoklonadlis antitestek elektrospray ionizacids témegspektrometrias vizsgalata és
spektrumaik feldolgozasa

Kulcsszavak: tomegspektrometria; elektrospray ionizacio, monoklondlis antitest, dekonvoliicio

Napjainkban egyre elterjedtebbek a fehérjemolekuldkat hatdanyagként tartalmazd bioldgikumoknak
nevezett gydgyszerek, melyek egyik csoportjat a monoklondlis antitestek (mAb-ok) képviselik. Analitikajuk
egyik legjelentGsebb eszkdze a tomegspektrometria (MS), mely a minta ionizaciéjat igényli. Ennek egyik
elterjedt modja az elektrospray ionizaciés technika (ESI). Kilonb6z6 mAb tartalmu készitmények ESI-MS
vizsgdlata sordn a mintaban lév6 matrixkomponensek jelentGs hatasat figyeltem meg az antitest
ionizacidjara. Mivel a monoklonalis antitestek ESI-MS spektrumdaban szamos toltésforma csucsa jelenik meg,
a spektrumok specialis feldolgozast igényelnek. Az antitest tomegspektrumanak dekonvoluciéjaval egy toltés
nélkdli spektrumot hozhatunk létre. Ez a mért spektrum egyes toltésformaihoz nagyon hasonld, azonban
jobb jel/zaj arannyal és nagyobb tomegpontossaggal rendelkezik, ami az egyes cstcsok azonositasat és azok
tomegének meghatarozasat segiti. A dekonvollciés paraméterek hatdsat vizsgaltam a dekonvuldlt
spektrumra és hdrom kiilonb6z6 dekonvollcids szoftvert hasonlitottam 6ssze ugyanazon spektrum

«re s

antitest dekonvuldlt spektrumat elméleti és irodalmi adatokkal hasonlitottam Gssze.

Prof. Dr. Gaspar Attila
egyetemi tanar, DE TTK

Témavezetd
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BALBISI MIRJAM

ElGadd balbisimirjam@gmail.com
Vegyész

MSc, 3. félév

E6tvos Lorand Tudomdanyegyetem
Természettudomanyi Kar

ALK génatrendezddést mutatd tiid6tumoros mintak proteomikai vizsgdlata

Kulcsszavak: fehérje; HPLC-MS; tiidorak, intratumordlis heterogenitas; szilardfazisu extrakcio

A proteomika az él6 szervezetek fehérjekészleteinek vizsgdlataval foglalkozé tudomanyag, melynek
kiemelten fontos kutatdsi irdanya az egészséges és tumoros szovetek proteomikai profiljanak
Osszehasonlitasa. A tidérak az egyik leggyakoribb, és egyben a legtobb halalesetért felelds raktipus. TDK
munkam soran a nem kissejtes tid6rak csoportjaba tartozé, ALK transzlokaciot hordozo tlid6tumorok atfogéd
proteomikai elemzését végeztem el.

A proteomikai munkafolyamat |épéseinek kilon-kilon torténd optimaldsa elengedhetetlen a fehérjék
mindségi és mennyiségi meghatarozasanak hatékonysaga és megbizhatdsaga szempontjabol. Munkam elsé
|épésében ezért a ,bottom-up” proteomikai munkafolyamat egyik |épésével, az emésztés sordn keletkezé
peptidek tisztitasdval foglalkoztam. Megvizsgaltam és 0Osszehasonlitottam a laborunkban alkalmazott
szilardfazisu extrakcids alléfazisokat és eljarasokat egy altalanos hidrofobicitas-eloszlasu proteomikai
mintara és egy er6sen glikozilalt, hidrofil mintara. A tid6tumoros mintak tisztitasara a legjobbnak bizonyult
(C,4 centrifugdlis SPE) modszert alkalmaztam.

Munkam masodik felében ALK-pozitiv tlid6szovetek fehérjetartalmat vizsgaltam nanoUHPLC-MS/MS
készulékkel, az eredményeket pedig korszerl bioinformatikai és statisztikai mdodszerekekel értékeltem. A
fehérjetartalmat min6ségi és mennyiségi szempontbdl jellemeztem, és megvizsgadltam a normal és a
kiilénb6z6 tumoros mintak (pl. papillaris, tubuldris, szolid) kdzotti eltéréseket.

Az egyes mintacsoportok kozott szamos megvaltozott expressziot mutatd fehérjét mutattam ki. Fehérje
interakcids haldzatok segitségével megallapitottam, hogy a kiilonb6z6 tipusu tumorok kozott szignifikdnsan
valtozo6 fehérjék jelentls része a fehérjeszintézis szabalyozasaban vesz részt. A normal és az egyes tumoros
mintacsoportok kozott szignifikdnsan valtozé fehérjék a fehérjeszintézis mellett tébb mas fontos bioldgiai
folyamattal is 0sszefliggésbe hozhatdk, példaul az extracellularis matrix szervez6désével és az ,,unfolded”
fehérjékre adott sejtvdlasz kialakitasaval.

A szignifikdnsan valtozd mennyiségl fehérjék egy része biomarkerjelolt lehet diagnosztikai célra torténé
alkalmazasra. Példaul a FADH1 acilpiruvaz a tumoros régidkban 10-18-szoros névekedést mutatott a normal
szoveti régidokhoz képest. Emellett a mucin-5B és az apolipoprotein L1 mennyisége a kilonb6z4 tipusu
tumoros mintacsoportok kozott is legalabb kétszeres eltérést mutatott, igy ezek a tumor tipusanak
meghatdrozasara is alkalmasak lehetnek.

Turiak Lilla
Témavezetdk tudomanyos fomunkatars, Természettudomanyi Kutatokézpont
Toth Gabor

tudomanyos munkatdrs, Természettudomanyi Kutatokozpont
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SZABO EVELIN

El6adod szabo.evelin9812@gmail.com
Altalanos orvos
Osztatlan, 9. félév

Pécsi Tudomanyegyetem
Altalanos Orvostudomanyi Kar

Glikdz-oxidaz alapu elektrdd alkalmazasa allatkisérletekben

Kulcsszavak: amperometria; metabolizmus, patkdny, agy, elektrokémia

Az agyban zajlé metabolikus folyamatok nagy id6felbontassal torténé mérése nagyon fontos a mikodés
megértése szempontjabodl. Kutatasunk kdzpontjaban a poszttraumads stresszzavar (PTSD — posttraumatic
stress disorder) all, mely egy stresszhez kapcsolt pszichiatriai betegség. Napjainkban egyre t6bb beteget
diagnosztizalnak PTSD-vel, igy a hattérben allé mechanizmusok pontos megértése, feltérképezése kiemelt
fontossagu. Leggyakrabban 3 agyteriiletet, a prefrontdlis kérget (PFC), az amigdalat és a hippokampuszt
hozzdk 0Osszefliggésbe a betegséggel, amik kozil mi a PFC-re terveziink koncentrdlni, mivel ez a
dontéshozasért felelds kiemelt régié és kutatasanak nagy hagyomanyai vannak a Pécsi Tudomanyegyetem,
Altaldnos Orvosi Kar, Elettani Intézetében. Tébbek kdzott gliikdz transzporter 2-vel (GLUT2) jellemezhetd
glikdéz monitorozo sejteket azonositottak ezen a teriileten.. Hosszutavu célunk, hogy igazoljuk a PTSD-szerU
tinetek megjelenése Osszefligg a PFC cukorhaztartasanak felboruldsaval. Hipotézisiink szerint a lokalis
energetikai viszonyok befolydsoldsa segithet kivédeni a hosszutavu pszichés tiinetek kialakulasat.

Ennek a célnak az eléréséhez agyi glikdz szintek mérésére alkalmas szenzort fejlesztettiink a PTE
Természettudomanyi Karanak Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszékével egylittm(ikddve. Sajat készitésl
és gyari szenzorokat is haszndlunk. Az elkészilt szenzorokat- kalibralas utan- kisérleti allatokon teszteltiik,
annak bizonyitdsara, hogy eszkoziink él6 rendszerekben is alkalmas lesz mérések elvégzésére.
Allatkisérleteinkben amperometrids méréseket végziink.

Kutatasunk - hosszabb tavon - hozzajarulhat a PTSD metabolikus vonatkozasainak megértéséhez, mely

« 7oz

hogy a kutatasban beallitott médszert mas modellekben, mas enzimmel is alkalmazzuk. Ezzel Uj néz6pontot
adhatunk a preklinikai kutatasoknak egy nagy idéfelbontasu, valds idejli mérést lehetévé tevé modszer
bevezetésével.

Dr. Nagyné Dr. Zengé Livia
Témavezeték tudomanyos fomunkatars, PTE TTK
Prof. Dr. Zelena Dora

egyetemi tandar, PTE AOK
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SZOMOR NIKOLETT

El6ado nikiszomor@gmail.com
Biotechnologia
MSc, 3. félév

Pécsi Tudomanyegyetem
Természettudomanyi Kar

Deoxinivalenol (DON) mikotoxin kvantitativ analizisére alkalmas mddszerek dsszehasonlitd
vizsgalata

Kulcsszavak: mikotoxin, Analitika DON toxin; ELISA, Armldsi citometria

Rendkivil fontos, hogy a DON mikotoxin mennyiségének kvantitativ meghatarozasara kelléen (1) pontos, (2)
egyszer(, (3) gyors és (4) koltséghatékony mikotoxin analitikai eljaras alljon rendelkezésére.

Célunk az elérhet6 moddszerekkel, toxinmenetes és feltételezhetéen DON toxinnal szennyezett mintak
mérése soran kapott adatok 6sszehasonlité elemzése volt. Munkank soran harom DON toxin mérésére
alkalmas maodszert, két immunkémiai (Toxi-Watch ELISA és MycoFossTM) és egy elvalasztastechnikai (HPLC)
modszert valasztottunk és hasonlitottunk 6ssze, ugyanazon 35 kukoricaminta parhuzamos vizsgalata soran.
Eredményeink alapjan levonhaté kovetkeztetések:

* A MycoFoss, ELISA és a HPLC mddszerekkel a kukorica mintak értékeinek 6sszehasonlitasakor erGs, pozitiv
korrelacio volt megfigyelhet6. Mindharom madszer alkalmas DON toxin kukoricdban torténd
meghatarozasara.

e A vizsgdlt mintdk ~30%-a tartalmazott hatarérték feletti mennyiségl DON toxint — pozitiv mintak).

e 11 db pozitiv mintabdl 7db a hatarérték 6tszorosét is meghaladta. Ezen mintak eredményeiben nagyobb
(de elfogadhatd mértékd) eltérés tapasztaltunk, melynek feltételezhet6 oka, hogy ezek az erGsen
szennyezett mintak a kalibracids gorbe ellaposodd részére esnek, ahol —gorbe jellegébél adéddéan — nagyobb
mérési bizonytalansaggal kell szamolnunk.

e A mérések soran megfigyelhetd tendencia, miszerint az immuntechnikdk ’hajlamosak’ false pozitiv
eredményeket adni, magyarazhaté azzal, hogy az alkalmazott monoklonalis antitestek bizonyos esetekben
nem csak a toxinokat, hanem annak szarmazékait (33-Acetyl-Deoxynivalenol, 15-Acetyl-Deoxynivalenol stb.)
is detektalni tudja.

Témavezetd Dr. Czéh Arpad
cimzetes egyetemi docens, PTE TTK
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KAJNER GYULA

El6ado kajnerocsi@gmail.com
Vegyész MSc
MSc, 3. félév

Szegedi Tudomanyegyetem
Természettudomanyi és Informatikai Kar

Bévitett funkcidkészletd mikrofluidikai chipek fejlesztése ICP-MS ultranyomelemanalitikai
célokra

Kulcsszavak: Nanorészecske; Mintaeldkészités, Mikrofluidika, 3D nyomtatas; Automatizailas

A nanotechnolégia fejlédésével parhuzamosan egyre nagyobb igény mutatkozik olyan alacsony
mintaigénnyel és kimutatasi hatdrokkal rendelkezd, gyors analitikai eljardsokra, melyek valtozatos
Osszetétell, szerkezet(i nanorészecske diszperzidk rutinszer( karakterizdlasdra képesek. Az utdbbi két
évtizedben egyre szélesebb korben alkalmazott egyrészecske ICP-MS (spICP-MS) technika szamos
nanorészecske karakterizalasi feladatra eredményesen alkalmazhaté [1,2]. Kutatécsoportunk mar korabban
beszamolt az spICP-MS technika teljesit6képességének javitdsardl olyan ICP-MS midszerrel egylittmikodé
A cikkben bemutatott mikrofluidikai chipek ugyan tobbféle nanorészecske karakterizalasi feladat kivitelezése
soran is hasznosnak bizonyultak, teljes potencialjuk még kdzel sem keriilt kiaknazasra. igy tovabbfejlesztésiik
mellett dontottiink, melynek harom f6 iranyat jeloltik ki. (1) Nanorészecske elvdlasztasi feladatok
megvaldsitasa a chipen, mellyel zavard részecskék kiszlirése, és megfelel§ kialakitds mellett az analit
prekoncentralasa is elképzelhet6. (2) A mikrofluidikai eszkdzokkel kompatibilis, alacsony mintabeviteli
sebességl és holttérfogatu, illetve nagy mintabeviteli hatékonysaggal rendelkez6 mintabeviteli rendszer
fejlesztése, mellyel az spICP-MS mddszer teljesitményjellemz6i tovabb javithatok. (3) A chipek mikddésének
automatizdldsa, melynek feltétele elektromosan vezérelhetd szelepek beépitése és bonyolultabb
csatornahdldézatok alkalmazasa. A jelen dolgozatban célul tliztik ki a chipek tovabbfejlesztési lehet&ségeinek
felmérését, megvaldsitdsukhoz sziikséges el6kisérletek és tervezési feladatok elvégzését.

Dr. Galbacs Gabor
egyetemi tanar, SZTE TTIK

Témavezetd

51



Anyagtudomany

<

XXXVI. OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcio

&

52




GYOKERES CSONGOR

El6adod gyokeres.csongor@vpg.hu
vegyészmérnoki
BSc, 6. félév

Budapesti M(szaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem
Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar

B-szubsztitualt karboranok el&allitasa és fotofizikai vizsgalata

Kulcsszavak: karbordn, aggregadcio indukadlt emisszio, szintézis, fluoreszcencia

Munkam sordn négy darab Uj karboran-fluorofér konjugdtumot allitottam eld, melyek szerkezetét sikerilt
egyértelmlen NMR és IR spektroszkdpidval karakterizalni, amit minden kétséget kizaréan egykristaly
rontgendiffrakcié segitségével is sikerlilt aldtdmasztani. A vegylletek kristalyszerkezetét megvizsgalva
karboranokra jellemz6 masodrendd kolcsonhatasokat figyelhettlink meg. Mindegyik el6allitott vegyilet ad
fluoreszcenciat. Vizsgaltam az olddszer polaritdsanak valtozasat a spektrumokra és megallapitottam, hogy a
pirenil helyettesitett vegylileteknél jelent8s valtozas figyelhet6 meg az emisszids spektrumokban. Aggregalt
allapotban (olddszer 99% viz 1% THF) a fenantrenil helyettesitett vegyiletek nem emittalnak jelentds
mértékben, ugyanakkor oP és mP vegyiiletek az aggregalt allapotre jellemzd széles, vorosiranyba eltolddott
csucsot adnak. E rendszer azonos koncentracidban 50% viz és 50% THF esetén kisebb intenzitasu csucsot
adott, ami jelentheti az aggregacido indukalt emisszid (AIE) jelenségét, azonban ennek pontos
meghatdrozasahoz kvanumhatasfok mérések sziikségesek, amiket a jovGben tervezek elvégezni.

Kés6bbi célunk, hogy a szintetizalt B-szubsztitualt karboranok sejtfelszivédasat vizsgaljuk, miutan az
irodalomban nem all adat. Dr. Csala Mikldssal, Dr. Téth Blankaval és Dr. Sarnyai Farkassal egytttmdkodve az
oF és mF vegyiletek sejtfelszivodasat vizsgaltuk. Az egylttm(ikods partnerek el6zetes adatai alapjan a
vegylletek normal sejtfelszivddast mutattak Hela sejtvonalon és nem bizonyultak toxikusnak a vizsgalt 24
Oras id6tartam alatt. Méréstechnikai okok miatt a sejten beliili eloszlast nem sikeriilt meghatarozni. Nyilvan
poliaromas szubsztituenst tartalmazoé karbordnok nem idedlis célvegyiiletek klinikai hasznalatra (esetleges
rakkelt6 mivoltuk miatt), azonban e vegyliletek sejten belili viselkedésének megértéséhez j6 modell
vegylleteknek bizonyulnak.

Dr. Kelemen Zsolt
egyetemi adjunktus, BME VBK

Témavezetd
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TITKO SIMON

El6ado simontitk@gmail.com
Vegyészmérnoki alapképzési szak
BSc, 7. félév

Budapesti M(szaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem
Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar

Kationos tenzidek mint potencidlis korrézids inhibitorok kapszulazasa mezopdrusos
szilikarétegekbe

Kulcsszavak: nanokapszuldzas, kolloidkémia; korroziovédelem; mezoporusos bevonat, ellipszometria

A korrézio elleni védelem Uj lehetGségét biztosithatjak az ongydgyitd bevonatok, melyek sériilésiik esetén is
képesek ellatni funkcidjukat. Kutatdmunkam célkitlizése olyan pdrusos, amorf szilicium-dioxid (szilika) alapu
nanobevonatok fejlesztése volt cinkhordozdkon, amelyek potencidlisan 6ngydgyitd hatdssal rendelkeznek.
A bevonatok 6ngydgyuld hatasat kationos felliletaktiv anyag (CTAB) porusrendszerben vald kapszulazasaval
kivantam elérni, amely a bevonat sériilése esetén kidramlik a pérusok belsejébdl, és adszorbedlodik a sériilés
kovetkeztében felszinre kertl6 fém feliletén, tovabbra is védve azt a korréziétol. Az id6 eldtti kidramlast a
bevonatok hidrofobizalasaval értem el.

A bevonatok szerkezetét, vastagsagat, valamint a podrusokban csapdazédott kationos modellanyag
mennyiségét vékonyrétegoptikai (optikai spektroszkopiai és ellipszometriai) modszerekkel tanulmanyoztam.
Fellletét vizperemszogekkel, korroziovéds hatdsat pedig polarizacios elektrokémiai tesztekkel jellemeztem.
Megallapitottam, hogy a mintegy 150 nm vastag, 40%-os porozitasu bevonatok kb. 65-70%-a tolthetd fel az
inhibitormolekuldkat modellez6 CTAB-val. A CTAB-val feltoltott és hidrofobizalt rétegek korréziovédé
hatasat jellemz6 korrdzids aramslirliség nagysagrenddel volt kisebb, mint amelyet a bevonat nélkili Zn
esetén hataroztam meg. Az elektrokémiai teszteket elvégeztem megkarcolt bevonatokon is, melynek
hatasdra romlott ugyan a korrézié elleni védelem, de bebizonyosodott, hogy a vizsgalati modell jo
kiindulépont a munka tovabbfejlesztéséhez.
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Zselatin és keresztkotott zselatin aerogélek el&allitasa, és karakterizaldsa

Kulcsszavak: aerogélek, kolloidok,j korszerii anyagok,zselatin, biokompatibilis

In recent years, aerogels have gained significant attention due to their unique and
remarkable properties . Consequently, their introduction into science and industry was only a matter of
time.Advances in this field are constantly developing, with new types and properties being studied.

This research aims to characterize aerogels with a high content of pure gelatin and cross-linked version
of gelatin aerogels with glutaraldehyde (GTA). The process ofcross-linking was achieved by the interaction
of the gelatin gel with the cross-linking agent (GTA) and using a subsequent supercritical CO2 drying process.
In this paper, three different aerogels will be studiedwith the following composition: 30 wt% gelatin/water
(RMO1); 20% ingelatin/water weight (RM04); and 20 wt% gelatin/water crosslinked with 2.5 wt%. % GTA
(RMO06).

In this research, the focus is on the characterization of advanced materials newly synthesized by
conventional characterization techniques (SEM, N2-porosimetry, IR) as well as resistance tests to
compression. These aerogels exhibit remarkable mechanical properties as well as insulating characteristics.
In addition, the cross-linked biopolymer is insoluble in water, which may open up new possibilities in the use
of these materials in construction. SEM images illustrate the dense fibril structure of pure and modified
gelatin samples of cross-linked GTA gelatin. This characteristic has an impact on the resistance of the two
types of airgels. Moreover, with the increase in gelatin content we can observe a trend of increase in
mechanical properties that give these materials the ability to withstand stress picked up.Aerogels used in
biomedical studies must be biocompatible and biodegradable. Biological materials based on
macromolecules are particularly suitable for implants, such as membranes and tissue growth scaffolds.

A future perspective is the analysis of innovative aerogels for the following applications:

Industry and Construction (Insulation Materials), Bioengineering as a drug carrier and replacement of tissues
.Based on the results, the next step is further analysis for specific applications,such as: thermal insulation,
promising applications. in filtration (selective adsorption of Hg, Pt, Pd),catalysis and medicine (drug delivery,
wound healing and tissue engineering).
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Boroszilikat-PVA hibrid aerogélek hidrataciés mechanizmusanak vizsgalata

Kulcsszavak: aerogél; hidratacio, NMR; karakterizalds

Az aerogélek a vilag legkisebb sirlség(i szilard anyagai, amelyeket rendkivil j6 fizikai és kémiai
tulajdonsdgaiknak koszonhetben széleskorben kutatnak. A gyakorlatban jelenleg féként hdészigetelG-
anyagként hasznaljak 6ket, de a jov6ben az elektronikai iparban és a gydgyszertechnolégidban is igéretes Uj
termékek alapjaul szolgdlhatnak. Felhaszndlds soran azonban sok esetben taldlkozhatnak vizzel vagy
vizg6zzel, ami miatt fontos ismerniink, hogyan viselkednek vizes kdzegben, illetve nedvesités hatasara.
Munkam soran két kilonb6z6 szerkezetl boroszilikat — polivinil-alkohol (PVA) hibrid aerogél hidrataciojat
vizsgdltam nem konvenciondlis folyadékfazisi NMR technikdkkal (relaxometria és krio-porozimetria). A
mérések eredményei alapjan javaslatot tettem az aerogélek hidrataciéjanak mechanizmusara. Az
eredményeket 6sszehasonlitva a szilika aerogélek esetén kapott adatokkal, kiderlt, hogy a hibrid aerogélek
nyitott mezopdrusos szerkezete nem deformalddik jelentésen a hidratacié hatdsara. Ez a tulajdonsag
megmarad abban az esetben is, amikor a hibrid aerogéleket mikroszemcsés szervetlen anyagokkal, példaul
hidroxilapatittal funkcionalizaljuk. llyen aerogélek esetén a nyitott pérusos szerkezet megérzése fontos
lehet, példdul csontpotlé anyagok fejlesztése soran.
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Szén kvantumpottyok szintézise és optoelektronikai alkalmazasa fénykibocsatd diddak
fejlesztésében

Kulcsszavak: szén kvantumpdétty, fluoreszcens, fénykibocsatoé diodak

TDK munkam sordn, olyan szénalapu nanorészecskék szintézisét tervezem elvégezni, amelyek ultraibolya
tartomanyban  gerjeszthet6k. Az  elGallitott fluoreszcens szén  nanorészecskék  madsnéven
szénkvantumpottyok alkalmazhaték lehetnek kilonb6z6 emitterekben, példdul a LED gyartas teriletén. A
szénkvantumpottyok szintézisét szerves vegyliletek (féleg karbonsavak) termikus bontasaval valdsitom meg.
Tesztelnifogok nitrogén tartalmu vegyuleteket is abbdl a célbdl, hogy nitrogénnel dopolt szén nanopottydket
allitsak el6. Az elGallitott terméket olyan szerkezet vizsgalati mdodszerekkel tervezem tanulmdnyozni,
amelyekkel megallapithatd a beépllt nitrogén kémiai kotései, illetve a kiilonb6z6 oxigén tartalmu funkcios
csoportok. Erre a célra rendelkezésre all rontgen foto-elektron spektroszképia (XPS) és Fourier-
transzformacios infravoros spektroszképia (FTIR). A szénnanopottydk polaritasanak, illetve vizes kozegben
torténd diszpergalhatésaganak vizsgalatanak céljabol zéta potencidl méréseket is tervezek elvégezni. A
részecske méret analizis és morfoldgiai jellemzés transzmisszids elektronmikroszkép (TEM) utjan torténik.
Az elGallitott fluoreszcens nanorészecskék fényabszorcids vizsgalatat fluoreszcencia spektroszkopia
segitségével fogom jellemezni. Az elkészitett prepardtumot kiilonb6zé polimerekben (PVA, epoxi gyanta)
fogom bekeverni, és vizsgdlom ezek ultraibolya hatasara bekovetkezé gerjeszthet&ségét.

Dr. Vanyorek Laszlo
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Atmenetifém-oxid tartalmu halloysit nanokompozit fotokatalizatorok fejlesztése

Kulcsszavak: nikkel-cink-vegyesoxid; halloysit kompozit; vegyesoxid; szerkezetvizsgadlat, fotokatalizis

Napjainkban az agyagasvanyok haszndlata a korszer(i kérnyezettechnoldgiaban és karmentesités teriiletén
is igéretes lehetGség. A természetes agyagasvanyok nemcsak el6nyos fizikai-kémiai tulajdonsagaik és
hatékonysaguk, hanem hozzaférhet6ségiik és kornyezetbarat jellegiik miatt is igéretes nyersanyagok,
melyek potencialisan fotokatalizatorként és adszorbensként is alkalmazhatdk. Az 1:1 tipusu agyagasvanyok
kismérték(i fotokatalitikus aktivitdsa atmenetifém-oxidok fellleti rogzitésével jelentsen novelhet6.
Dolgozatom célja halloysit hordozén rogzitett nikkel-oxid/cink-oxid vegyesoxid kompozitok laboratdriumi
elGallitdsa, szerkezetminGsitése és fotokatalitikus aktivitasuk vizsgalata. A vegyesoxidokat kilonbozé
Osszetételben csapadékképzéssel Ni(OH)2 és Zn(OH)2 prekurzoron keresztiil hGkezeléssel allitottam elS. Az
anyagok termikus stabilitdsat és igy az elGallitds hémérsékletét termikus analizis (TG/DTG) segitségével
allapitottam meg. Az elGallitott prekurzorok és vegyesoxid mintak szerkezetminGsitését rontgen-diffrakcio
(XRD) és infravoros-spektroszkopia (FTIR-ATR) alkalmazasaval végeztem. A fajlagos felliletet BET mddszerrel,
mig a morfoldgiat és elemosszetételt elektronsugaras vizsgalat (TEM-EDX) eredménye alapjan minGsitettem.
Vizsgdltam a csapadékképzés korilményeit, az oxid kialakitasanak hémérsékletét és az optimalis Ni-Zn
aranyt. Az optimalis Osszetétel(, kivalasztott vegyesoxiddal alakitottam ki 5-30 m/m% NiO-ZnO tartalmu
halloysit kompozitokat. A kompozitok kialakitdsat és a szerkezetvdltozast XRD és FTIR segitségével
vizsgaltam, hdstabilitdsukat pedig termikus analizissel ellenériztem. A mintdk fotokatalitikus aktivitast
folyadékfazisi 4-nitrofenol (4-NF) tesztvegyllet eltdvolitasan keresztll vizsgaltam. Az UV bevildgitas
hatasdra a fotokatalizatorok feliiletén keletkez6 ¢OH gyokdk mennyiségét kumarin gyokbefogd
alkalmazasaval hataroztam meg. A folyamatot 4-NF esetében UV-VIS spektroszképia, a kumarin gyokbefogd
esetén emisszids spektroszkdpia segitségével kovettem nyomon.
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Kerdmiapapiron régzitett titdn-dioxid és cink-oxid tUreges gdmbok elSallitasa és
alkalmazhatdsdguk vizsgdlata a fotokatalitikus vizkezelésben

Kulcsszavak: titan-dioxid, cink-oxid, iireges gomb, rogzités, Al203-alapu kerdmiapapir, fotokatalizis

Napjainkban a kornyezetvédelem egyik megoldandd problémdja a szennyviztisztitas. Egy alternativ
megoldast jelenthet a heterogén fotokatalizis, ahol egy félvezet6 fotokatalizator segitségével bonthaték el a
kiilénb6z6 szerves szennyez6k. A heterogén fotokatalizis mar az 1970-es évek 6ta széles korben kutatott
eljaras, amely soran gyokos kémiai folyamatok jatszddnak le UV vagy lathato fény hatasara. Ezek az eljarasok
nem igényelnek egyéb karos kémiai adalékanyagokat, igy el6szeretettel alkalmazzak Gket ivévizekben és
szennyvizekben megtaladlhato szerves agensek eltavolitasara.

A fotokatalizatorokat szuszpendalhatjak a kezelend6 vizben vagy megfelel6 felileten rogzithetik azokat,
amelyek gerjesztését megfelelé energidju sugarzas biztositja. Az el6bbi esetben nagyobb fotokatalitikus
hatékonysag biztosithatd azaltal, hogy nagyobb érintkezési felllet érheté el a katalizator és a
modellszennyezd kozott. Ennek a megkozelitésnek azonban szamos hatranya van, mint pl. a fényszoras, az
aggregatumok képzGdése és a katalizator részecskék visszanyerésének tobbletkoltségei. Ez utdbbi lépés
kulcsfontossagl az ujrafelhasznalhatdosag szempontjabol, ami viszont sulyosan korlatozza az ipari
alkalmazhatésagat a szuszpendalt katalizatoroknak. E probléma lekiizdése érdekében a katalizatorokat
megfelel6 hordozdkon kell rogziteni.

TDK dolgozatomban titan-dioxid és cink-oxid lireges gdmb morfoldgidju félvezetd fotokatalizatorokat
allitottam el6, ahol széngdmboket hasznaltam templatként. Gyakorlati alkalmazhatdsaguk vizsgalata
érdekében kerdmiapapiron rogzitettiik 6ket, ahol titan(lV)izopropoxidot hasznaltunk ragasztéanyagként. A
rogzitéses eljaras sikeres volt, amit rontgendiffrakcids, pasztdzd elektron mikrészkdpids és infravords
spektrészkopias mérések erbsitettek meg. A katalizatorok fotokatalitikus aktivitasat vizsgaltuk, mind
szuszpendalt, mind rogzitett formaban alkalmazva UV-A besugdrzds mellett, fenolt bontva. Az
Ujrafelhaszndlhatdsag vizsgalatat és a fotokatalitikus teszteket egymdst kovet6en haromszor ismételtiik
meg.

A rogzitett Ureges morfoldgidju TiO2 és ZnO esetében megfigyelt fotokatalitikus aktivitasi sorrend
megfordult, amiért feltehet6éen a heterodtmenet kialakuldsa a felel6s. A rogzitett katalizatorok
Ujrafelhaszndlhatonak bizonyultak, mivel az ismételt mérések soran dontéen megdrizték fotokatalitikus
aktivitasukat és lemosodasuk mértéke a rogzitést kovetéen nem volt jelentds.

Dr. Papp Zsolt
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y-globulin-Au/Ag nanoklaszterek: az eziist tartalom hatésa az optikai sajatsdgokra és a
szenzorikai szelektivitasra

Kulcsszavak: nemesfém nanoszerkezetek; kinurenin utvonal; fluoreszcencia kioltds, nanoszenzor;, aCSF

Az elmult évtizedekben a nanoszerkezetl anyagok orvosdiagnosztikai teriileten torténé felhasznaldsa az
anyagtudomadnyi kutatdsok egyik legdinamikusabban fejl6d6 agava valt. Kutatécsoportunk munkatarsai a
korabbi években sikeresen allitottak el6 y-globulin immunfehérjével stabilizalt olyan fluoreszcens arany
nanoklasztereket, melyek alkalmasak voltak a triptofan aminosav un. kinurenin metabolikus
korfolyamatanak egyik legjelentésebb molekuldjanak, az L-kinureninnek a szelektiv kimutatasara. Az L-
kinurenin koncentracidjanak mérése a klaszterek vords emisszidjanak kioltasan alapult, ezzel megnyitva az
utat egy potencidlis optikai bioszenzor kifejlesztéséhez [1].

Ezen kutatasi témaba bekapcsolddva, a stabilizalé fehérje megtartdsa mellett, ezlist hozzdadasaval 6tvozet
Au/Ag klasztert allitottunk el6. A bemutatasra kerll6 kisérleti munka soran, a 7-globulinnal stabilizalt,
fluoreszcens arany-ezist nanoklaszterek fizikai-kémiai jellemzését végeztiik el. Megvizsgaltuk a klaszterek
vizes diszperzidjanak aggregacids hajlamat és a klaszterek ,sotlirését”. Meghataroztuk, hogy a megvaltozott
kémiai Osszetétel, ezaltal az optikai sajatsagok hangolasa milyen hatassal bir a kinurenin Utvonallal szembeni
szelektivitasra.

A szenzorikai méréseket foszfat-pufferben (pH = 7,40; 9,0 w% NaCl) és mesterséges agyvizben (aCSF) is
elvégeztik. Utdbbiban azt tapasztaltuk, hogy a kinurenin Utvonal metabolitjai kozul kizardlag az L-
kinureninbdl képzddd kinurénsav hatasara mérhetd fluoreszcencia kioltas. A klaszterek szelektivitasanak
felderitése mellett pedig meghataroztuk a kinurénsav legkisebb kimutathatdé mennyiségét (limit of
detection/LOD), illetve megmértiik a fluoreszcencia élettartamot a kismolekula hozzaadasa el6tt és utan
mindkét kozegben.

[1] D. Ungor, K. Horvath, I. Dékdany, E. Csapd, Sensors Actuators B Chem. 2019, 88, 728-733
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Toébb komponens( nanokompozitok el8allitasa és antioxidans hatasuk vizsgalata kolloid
rendszerekben
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A reaktiv oxigén szarmazékok (ROS) elleni leghatékonyabb védekezd rendszer az antioxidans enzimek
,haldzata”, amelyek kaszkadreakcidkban bontjdk le a ROS molekuldkat vizre és molekularis oxigénre.
Ennélfogva rendkivil fontos szerepet toltenek be példdul a magas ROS koncentracidohoz kothets betegségek
érzékenyek kornyezetliik valtozdsaira, igy felmerllt az igény stabilabb szervetlen nanorészecskékkel,
ugynevezett ,nanozyme”-okkal, vald helyettesitésiikre, amelyek hasonlé m(ikddéssel birnak, kevésbé
érzékenyek, és fenntarthatd elGallitasuk megoldott. Munkam soran kataldz (CAT) és szuperoxid dizmutaz
(SOD) enzimeket utanzé MnO2 nanorészecskéken alapuld antioxidans nanokompozitok kifejlesztésében
vettem részt. A kisérleti korilmények (pH, ionerésség és részecskekoncentracié) optimalizalasa utan a MnO2
részecskék fellletét poli-diallildimetil-ammadnium-klorid (PDADMAC) polielektrolittal mddositottuk. Az igy
kapott PMn rendszert sikeresen immobilizaltuk negativ toltés( szulfat funkcios csoportokat tartalmazé latex
részecskéken. Az el6allitott kompozit jelent6s szerkezeti- és kolloidstabilitasat, illetve enzimatikus aktivitasat
igazoltuk. A kutatasok késGbbi szakaszaban PDADMAC-kal funkcionalizalt CeO2 (PCe) és MnO2 nanozyme
részecskék heteroaggregaciojaval olyan Osszetett anyagokat allitottunk el6 PCe-MnQO2 és CeO2-PMn
Osszetételben, amelyek nagy hatékonysdgu antioxidansként alkalmazhatdak. Fontos eredmény, hogy a fenti
nanokompozitok stabilis kolloid rendszert alkottak, ennek hidnya gyakran gatolja meg a hasonlé nanozyme
anyagok gyakorlati alkalmazasat. Tovdbba mindkét rendszer jelent6s mértékld CAT és SOD aktivitdst
mutatott. Eredményeink arra utalnak, hogy a tanulmanyozott nanokompozitok olyan koriilmények kozott is
mUikodbképesek lehetnek, amelyek a természetes enzimek aktivitasanak elvesztéséhez vezetnek. Ezaltal
orvosbioldgiai és/vagy ipari alkalmazasukra esély mutatkozik. A palyamunkamban bemutatott eredmények
mindegyike a sajatom, beleértve a kisérletek elvégzését, illetve a kapott adatok Osszegy(jtését és
kiértékelését is.
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Magnetit és nikkel-ferrit grafit-oxiddal alkotott nanokompozitjainak magneses hipertermias
alkalmazasa
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A daganatos betegségek kezelése napjainkban az orvostudomany egyik legnagyobb kihivasat jelenti. A
kemoterdpia és sugdrterapia mellett egyre nagyobb figyelmet kap a kiegészité eljardsként alkalmazott
hipertermia, amely az arra érzékeny tumorsejteket a hémérséklet emelésével pusztitja el. A jelenleg erre a
célra felhaszndlt mddszerek (pl. diffuziés hébevitel) nem specifikusak a daganatos sejtekre nézve, az
egészséges szoveteket is karosithatjak. Erre lehet megoldas a magneses hipertermia, amely egy jobban
lokalizdlhaté és hatasosabb maddszert kindl. Megvaldsitasa vizes kozegben diszpergalt, magneses
nanorészecskék tumorsejtekben vald alkalmazasaval lehetséges, ehhez azonban a részecskéknek szigoru
kritériumoknak (pl. a kémiai és diszperzid stabilitas, egységes méret) kell megfelelnie. A célra alkalmasak
lehetnek a grafit-oxid hordozd segitségével a tumorsejtekbe juttatott magnetit és nikkel-ferrit
nanorészecskék.

A kisérleti munka soran vizsgalt nanokompozitok el6allitasa ultrahanggal kezelt grafit-oxidbdl és nikkel-
ferritet 0, 10 és 20%-ban tartalmazd magnetitszuszpenzidkbdl heterokoagulacioval tortént, az emlitett
anyagok 1/5 és 1/10 tOmegardnyu Osszetétele mellett. Mivel a magneses nanorészecskék eredeti
formajukban a vérben jellemz6 fiziologias koridlmények (pH~7,3; ~150 mM sdkoncentracid) kozott
aggregalddnak, a fellletiikdon egy biokompatibilis, PEGMA-AA és PAM polimerek alkotta stabilizalé réteg
kialakitasara volt sziikség. A kovetkez6 lépést a koagulalaskinetikai mérések jelentették, vagyis az egyes
mintdk esetében a hidrodinamikai atmérdék id6beni valtozasanak kdvetése DLS segitségével, az elektrolitként
haszndlt NaCl koncentraciéjanak folyamatos novelése mellett. Ennek soran a két polimer kézil a PAM
bizonyult hatékonyabbnak, mivel ebben az esetben a kritikus koaguldldsi koncentracié az 500 mM-t is
meghaladta, ami a PEGMA-AA-tartalmu rendszereknél jéval erésebb soétlirést jelentett. Ezt kdvetéen a
killonb6z6 frekvenciaértékek mellett végzett hipertermias mérések sordn kapott eredmények igazoltak,
hogy a megfelelé h6termeld képesség biztositdsahoz elegendéen magas (= 329 kHz) frekvencia alkalmazasa
szlkséges. A nikkeltartalom novelésének pozitiv hatdsa a hGtermel6 képességre nem volt egyértelm(, a két
polimer kézil azonban ebben az esetben is a PAM bizonyult kedvezébbnek.

A kapott adatok alapjan a nikkel-ferrit tartalmu szolokkal érdemes tovabbi vizsgdlatokat, példaul
biokompatibilitasi és MRI teszteket végezni.

Dr. Illés Evzsébet
foiskolai docens, SZTE MK
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Hetero h-BN/grafén monoréteg névesztése Rh(111) fellleten és tanulmanyozasa STM
modszerrel

Kulcsszavak: STM, grafén, h-BN

A kétdimenzids (2D) nanoanyagok kutatdsa nagy lendiiletet vett a grafén elsé sikeres elGallitdsa (2004) utan
és azota is toretlenll bévil. Ezek az atomnyi vékony (<1 nm) anyagok a tombi megfelel6iktdl (altalaban a
réteges szerkezet(i anyagok)eltér6 és még kordbban nem tapasztalt fizikai és kémiai
tulajdonsagokkal rendelkezhetnek. Ennek koszonhetéen rendkivil sokoldald lehet a felhasznaldsuk
a nanoelektronikatdl a nanokémiaig.

A jelen munka célja egy olyan atomi vékony h-BN/grafén horizontélis kompozit nanoréteg elGallitasa és
tanulmanyozasa volt, ahol mindkét Gsszetevé egyazon atomi sikban helyezkedik el a hordozé Rh(111)
fellleten. A szintézishez (kémiai gbz-levalasztas, CVD) benzol és borazin prekurzorokat hasznaltunk és az igy
létrehozott réteg fellletének vizsgalatat pdsztdzé alagutmikroszkopia (STM) segitségével végeztik el. A
kisérletek folyaman azt vizsgaltuk, hogyan valtozik a kialakulé vegyesréteg fliggben attol, hogy a prekurzorok
milyen keverési ardanyaval hoztuk létre azokat 1050-1100 K hémérsékleti tartomanyban. ElsGsorban azonban
arra voltunk kivancsiak, hogy a létrejové grafén és h-BN milyen nanofazisokat alakit ki és ezek hogy
viszonyulnak egymdashoz.

A két prekurzor anyaghdl szimultdn médon (egy idében) szintetizaltuk a vegyesréteget, amely sordn azt
tapasztaltuk, hogy a gazkeverék magas borazin aranya (>1/1) megakadalyozta a grafén kialakulasat. Ellenben
csokkentve a borazin aranyt (<1/3) fokozatosan egy ujfajta, a graféntdl és a h-BN-t6l is eltérd szerkezetd
anyagot figyelhettlink meg. Figyelembe véve az irodalomban fellelhet6 hasonlé témdban kapott
eredményeket, errdl a fazisrél azt feltételezziik, hogy a két 6sszetevé atomi szint(i keverékébdl el6alld B-C-
N vegyesszerkezet. Megfelel6 korilmények kozott 80-85%-os fellileti ardnyt is sikerilt elérni ebbdl a
rétegkomponensbdl.

Dr. Berko Andras
tudomanyos tanacsado, SZTE TTIK
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Lumineszcens cézium-réz-halogenid vékonyrétegek elSallitasa és vizsgalata

Kulcsszavak: fluoreszcencia; pszeudo-perovszkit; optoelektronika; Stokes eltolodas,; savdiagram

A nulladimenziés kristalyszerkezetli pszeudo-perovszkit Cs,Cu,Br, | (0<x<5) anyagcsaldd kiemelkedd
stabilitassal rendelkezik. Szintézislikh6z az 6lom tartalmu tdrsaikhoz képest kevésbé karos komponensek
szikségesek. Optoelektronikai tulajdonsagaik, mint a fotolumineszcencids csucspozicid, intenzitds és
élettartam, az Osszetétel valtoztatasdval finomhangolhaték. Fény-gerjesztés hatdsara az anyagokban
bekovetkez6 racstorzuldsok révén oncsapdazott excitonok alakulnak ki, igy ezen anyagok fényemisszidja és
fényelnyelése kozott nagy hullamhossz kilonbség jon Iétre (Stokes eltolddds). Az anyagcsalad potencialis
alkalmazasaiban (fényemittdld diddak, szcintillditor erny6k) ezeket a kiilonleges fényemisszids
tulajdonsagokat hasznaljak ki. Munkank soran Cs,Cu,Br, | (0<x<5) vékonyrétegeket allitottunk el8
oldatporlasztasos rétegépitési technikaval. A prekurzor oldat Osszetételének valtoztatasdval kiilonb6z6
halogénaranyua vékonyrétegeket tudtunk elGallitani. Kontakt profilometria- illetve pasztazo
elektronmikroszkdpia segitségével elvégeztik az elGallitott vékonyrétegek fellleti érdességének és azok
mennyiségben beépithetd a kristalyracsba, szennyez6 fazisok kialakuldsa nélkil. Elemanalitikai mdodszerek
segitségével meghataroztuk a vékonyrétegek tombi és fellleti elemdsszetételét. Fotolumineszcencia-, illetve
UV-lathaté spektroszkopiai mdédszerekkel megfigyeltiik a brom kristalyracsba torténd beéplilésének hatdsat
a vékonyrétegek optikai sajatsdgaira. Ultraibolya fotoelektron-spektroszkdpia segitségével meghataroztuk
az anyagok elektronszerkezetét és az ebben megfigyelhets kilonbségek segitségével magyaraztuk a brom
beéplilésének hatdsat az optoelektronikai tulajdonsagokra. Méréseink bizonyitjak, hogy az altalunk vizsgalt
anyagcsalad emisszids tulajdonsagai az 6sszetétel valtoztatasaval finomhangolhatdk.

Dr. Janaky Csaba

Témavezetdk egyetemi docens, SZTE TTIK

Dr. Samu Gergely Ferenc
tudomanyos munkatars, SZTE TTIK
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Egy érzékeny, UdgX-alapu uracil-DNS detektalas fejlesztése kiilénbdz8 organizmusokbdl
szarmazo, alacsony uraciltartalmud genomi DNS mintakon.

Kulcsszavak: genom metabolizmus; csepp blot; fehérjeszenzor; modszerfejlesztés

A genetikai informaciét hordozd DNS négy kanonikus bazist (timin, adenin, guanin és citozin), illetve in. nem-
kanonikus bazisokat és bazismddositasokat tartalmaz. llyen példaul az uracil, mely a timinnel megegyez6
bazispar-képzési hajlamu, normadlisan az RNS-ben el6forduld demetilalt timin. A DNS-be replikacidé soran
keriilhet timinanalégként, vagy a DNS-beli citozin dezamindlasaként spontan, ill. enzimatikus uton az
AID/APOBEC fehérjecsalad tagjai altal, melyek magasabb rendii él6lényekben az adaptiv immunrendszer
mUikddéséhez sziikségesek [1, 2]. A dezaminaldsbdl szarmazd U:G hibasparok javitas nélkiil, replikacio utan
fixalt pontmutdcidkhoz vezetnek. A DNS-beli uracil (U:A, ill. U:G) javitdsa mindenekel6tt a baziskivago javitas
(base excision repair - BER), esetenként a hibasparjavitas (mismatch repair - MMR) altal térténhet. A BER
elsé |épését egy uracil-DNS-glikozilaz (UDG) végzi, mely hasitja a bazis és a cukor-foszfat gerinc kozotti kotést,
egy abazikus helyet (AP-hely) Iétrehozva. EmIGsokben a f6 UDG az uracil-N’-glikozilaz (UNG) [3].

Noha a DNS-beli uracil altalaban hiba, az elmult évtizedben egyre tébb tanulmany tamasztja ala, hogy mégis
élettani vagy fejl6désbioldgiai szereppel birhat (4,5). igy egyre erdsebb igény jelentkezett egyes
modellorganizmusok genomi uraciltartalmanak érzékeny kimutatdsara. Ehhez szamos mddszert dolgoztak ki
[6] tobbek kozott a kutatdcsoportunkban is [7]. Az U-DNS szenzorokat elsésorban inaktiv UNG mutans
alapjan fejlesztették, amelyeket csepp blot, immunocitokémias, valamint genom szekvendlasi eljarasokban
sikerrel alkalmaztak drogkezelt, magas uraciltartalmid human rakos sejtvonalak esetén [7]. Az alacsony
uraciltartalmd mintak kvantitativ mérésére ezek a szenzorok kevésbé voltak alkalmasak, ezért fordultak egy,
az U-DNS-sel kovalens adduktot képz6, Mycobacterium smegmatis-bdl izolalt UDG, az UdgX felé [7].
Kisérleteim soran a laborban kordbban el6allitott biotinilalt Avitag-UdgX szenzort hasznaltam csepp blot
alkalmazasban. Egyrészt a zebrahal embrionalis fejlédésében, masrészt az U-DNS javitas enzimeiben mutans
egér szoveteken és sejtvonalakon. Az Gj UdgX szenzor egyértelmlien nagyobb érzékenységli, viszont
kvantitativitas szempontjabdl a szenzorfehérje termelése és tisztitdsa valamint a csepp blot alkalmazasa
tovabbi optimizalast igényelt, amit a jelen TDK munkdban szintén megcéloztunk.

Dr. Békeési Angéla

Témavezetd tudomanyos munkatdrs, )

BME, Alkalmazott Biotechnologia és Elelmiszertudomanyi Tanszék ill.
ELKH-TTK, Enzimologiai Intézet, Genom metabolizmus kutatocsoport
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Egyidej(i tébbszin( fluoreszcens jeldlés optimalizalasa fehérjestrukturak vizsgalatara

Kulcsszavak: szuperfelbontasi mikroszkopia; onjelolé enzimek; ortogondlis tobbszinii jelolés,
intracellularis fluoreszcens modositds élo sejtben; plazmid-tar

A sejtekben zajlé folyamatok monitorozasdhoz elengedhetetlen fontossdgd a makromolekulak
kolcsonhatdsanak és kolokalizaciojanak vizsgalata. Erre alkalmas technika a konfokalis mikroszképia,
kiilonb6z6 fluoreszcens jelolésekkel. A molekulak sejten belili helyzetének minél pontosab megfigyelését a
szuper-felbontasu mikroszkdpia teszi lehet6vé, az Abbe-féle diffrakcidés limit meghaladasaval. Ezen
modszerek esetében elvaras, hogy a jelolések szelektivek és helyspecifikusak legyenek, illetve hattérmentes
legyen a detektalds. Erre adnak lehet6séget a kémiai biologia terén elért eredmények, mint példaul az
0njeldlé enzimek alkalmazasa. Ezek az enzimek mutacidk sordn elveszitették protedz aktivitasukat, igy
képesek a szubsztratjukat kovalensen megkotni, és egy célfehérjéhez kapcsoltan kifejeztetve szelektiv
jelolések alakithatdk ki. Kutatocsoportunkban fluoreszcens jellésre alkalmas (fluorogén) festékeket
allitanak eld, melyek iranydban elvaras, hogy szuperfelbontasu mikroszkdpiara alkalmasak legyenek. Ezek a
festékek vagy bioortogonalis funkcids csoporton keresztil kapcsolhatok a kiilonbdz6 6njeldlé enzimek
szubratjahoz sejtes kornyezetben, vagy eleve a szubsztrathoz kovalensen kapcsolt formaban is hasznalhatok.
A megfelel6 festékek alkalmazasaval egy id6ben akar haromszin( fluoreszcens jel6lés is megvaldsithato.

Jelen TDK-dolgozatomban 16 plazmid konstrukciét allitottunk eld, onjelolé enzimek (HaloTag, SNAP-Tag,
CLIP-Tag) és terdpids célpontként szolgald fehérjék (H2B, LaminA, Lamp1, Vimentin, MAP4, Mito) kddolé DNS
szakaszainak felhasznalasaval, majd sikeresen alkalmaztuk specifikus és szelektiv fluoreszcens jelolésekben.
A jelolésekhez kutatdcsoportunkban Unyi Zsombor és Dr. Cserép B. Gergely altal készitett jelolSket
haszndltunk. Munkank soran arra is lehet6ség volt, hogy tapasztalatainknak megfelel6en Ujabb jelol6k
szintézisére tegylnk javaslatot. A plazmidok felhasznalasaval — terveinknek megfelel6en — a jel6lések és a
fixdlds korilményeinek optimalizdldsa utan az egyszerre jelenlévé struktirak szerkezete egyforman szépen
kirajzolodott, illetve sikertlt egyidejd haromszin( fluoreszcenst jel6lést is kiviteleznink. Az egyik
fluoreszcens jelolé esetében bebizonyitottuk, hogy alkalmas a tubulin MAP4-HaloTag-en keresztili
jelolésével szuperfelbontasd mikroszkopias képalkotasra is. A fluoreszcens képalkotds soran a célfehérjék
altal alkotott strukturak szépen latszédtak mind az egyszin(, mind a tdbbszind jel6lések eredményeképpen.

Dr. Németh Krisztina
Tudomanyos fémunkatars, TTK, SZKI, Kémiai Biologia Kutatocsoport
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Immobilizalt antitestek vizsgalata Protein M és képalkotd fellleti plazmon rezonancia
alkalmazasaval

Kulcsszavak: Protein M; SPRi; Antitest

A Protein M univerzdlis antitestkoté fehérjeként lett bevezetve a szakirodalomban, amely az antitest
variabilis részéhez kapcsolédva képes megakaddlyozni az antitest-antigén komplex létrejottét. Ennek
kovetkeztében alkalmas lehet altaldanos reagensként antitestmddositott felliletek jellemzésére, illetve Uj
kompetitivimmunanalitikai eljarasok kifejlesztésére is. A kutatdbmunka soran célom a Protein M antitestkoté
fehérje karakterizaldsa volt, nagy hangsulyt fektetve a fehérje antitest-antigén kotésre valdé hatdsanak
tanulmanyozdsara. A mérések soran képalkotd fellleti plazmon rezonanciat (SPRi) alkalmaztam, amely
madszer képes az antitest-antigén kolcsonhastasok jelolésmentes, valds idejli és nagy atereszt6képességul
nyomon kovetésére.

A vizsgdlatokat fehérje antigének széles mérettartomanyaban végeztem: proBNP (8,5 kDa) < Spike Protein
RBD (25 kDa) < cTnl (34,6 kDa) < CRP (125 kDa) < IgE (190 kDa) < SARS-CoV-2 VLP, tobbféle, az antigénekre
specifikus antitestet felhasznalva. A mérések soran azt tapasztaltam, hogy az egyes antigének méretének
novekedésével, a Protein M altali antigén kiszoritas mértéke is ndvekvs tendenciat mutat. A kisméretd (8-
125 kDa) antigének esetén nem tapasztaltam szignifikans kiilonbséget az antigén kot6désének mértékében
a Protein M-mel gdtolt és a szabadon hagyott kot6helyek kozott. Azonban a nagyobb meéretl IgE-re
specifikus antitest esetén a Protein M kotédése mar tébb, mint 50%-kal csdkkentette az antigén kotédését.
A SARS-CoV-2 VLP vizsgdlatakor a Protein M-mel el6zetesen blokkolt antitest a szabad kotési képesség
kevesebb, mint 20 szazalékanak megkotésére volt alkalmas.

Ezek alapjan feltételezhetd, hogy a Protein M fehérje antigénkotés gatlé hatdsa sztérikus okokra vezethet6
vissza. Ennek bizonyitdsara a proBNP antigént biotinildltam, majd sztreptavidinnel reagaltatva jelent6sen
megnoveltem a méretét. Az antigén a biotinilalds hatasdra nem vesztette el antitestkot6 képességét, igy meg
tudtam hatarozni a megnovelt méretl antigénre is a szabad és blokkolt helyekhez valé két6dés mértékét. A
nativ proBNP-vel 6sszehasonlitva az eredményeket lathatd, hogy a méretndvelés hatasara a Protein M-mel
blokkolt kot6dés mértéke a felére csokkent. Ezzel sikerilt bizonyitanom, hogy a Protein M fehérje az antigén-
antitest komplex létrejottét els6dlegesen sztérikus okok miatt gatolja.

Dr. Gyurcsanyi Robert

Témavezetsk tanszékvezeto, egyetemi docens, BME VBK
Bognar Zsdfia

PhD hallgato, BME VBK
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Témegspektrometria alapu peptidtérképezés optimaldsa ujszerld emésztéenzimmel

Kulcsszavak: tomegspektrometria; ProAlandz, proteomika; emésztéenzim; peptid

A fehérjék szekvencidjanak meghatarozasahoz alapvetd jelentGségl a fehérjék enzimatikus emésztésével
nyert peptidek tandem tomegspektrometrids fragmentaciéjanak (MS/MS) minél behatdbb ismerete. Az
enzimatikus emésztés soran leggyakrabban alkalmazott enzim a tripszin, amely idedlis méretl és jol
azonosithato, un. triptikus peptidek keletkezését eredményezi. A triptikus peptidek tulnyomorészt arginin
és lizin C-terminadlissal rendelkeznek, és a leggyakrabban hasznalt Gtkozésindukalt fragmentaciéval jél
vizsgalhaték. Vannak azonban esetek, amikor a tripszin alkalmazdsa nem célravezeté. Ilyenkor alternativ
enzimek hasznalata javasolt, amelyek mas aminosavpoziciékban hidrolizaljak el az amidkotéseket, mint a
tripszin. llyen specidlis, Uj tipusu proteaz a ProAlandz, melynek hasznalata soran f6ként prolinra és alaninra
végz6dé peptidek keletkeznek.

Legjobb tudomasom szerint a ProAlanazzal torténé emésztés révén keletkez6 peptidek fragmentacids
tulajdonsagait részleteiben eddig még nem vizsgaltak. Kutatdmunkdam soran ezért két gyakran hasznalt
modellfehérje, az éleszt6 alkohol dehidrogendaz (ADH) és szarvasmarha szérum albumin (BSA) enzimatikus
emésztését tliztem ki célul ProAlanaz segitségével. A keletkez6 peptideket HPLC-MS/MS mérések
segitségével terveztem azonositani. Célom volt meghatdrozni az azonositas szempontjabdl optimalis
Utkozésienergia-értékeket, és egy Kapp és munkatarsai altal [1] haszndlt mdédszer segitségével megallapitani,
hogy mely aminosavak k6zott kedvezményezett/gatolt az amidkotések hasadasa.

A peptidek a 20-45 V energiatartomanyban voltak leghatékonyabban azonosithaték. 92%-uk egy vagy két
amidkotésnél nem mutatott egydltaldn hasadast. A legtébb aminosav kozott az atlagosnal kevésbé tortént
kotéshasadas, kulondsen az arginin N-és C-terminalisan, és annak kdrnyezetében. Ez megnehezitheti az
adatbazisokban nem szerepl6 fehérjék azonositdsat. A ProAlanaz viszont jél hasznalhaté lehet olyan
esetekben, amikor az arginin valamilyen bazicitdst csokkenté mddositast szenved.

1. dbra: A kisérletsorozatban keletkezett egyik peptid kotéshasadasi preferenciai
NG [1] Kapp, E. A. et al., Anal Chem 75 (22), 6251-6264 (2003)
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PET-lebontd rekombinans enzimek aktivitas vizsgalata

Kulcsszavak: PET (polietilén tereftaldt); enzimatikus lebontas; LCC (levélagkomposzt kutindz);, HPLC;
belso standard

A polietilén-tereftalat (PET) az egyik leggyakoribb felhaszndlasu polimer, melynek jelenlegi haszndlat utani
kezelése jelent6s kornyezetszennyezési problémat okoz. Ennek megoldasdra napjainkban egyre tobb
figyelmet forditanak, a jelenleg alkalmazott mddszerek azonban szdmos hatrannyal rendelkeznek: a
termokémiai Uton valé PET-Ujrahasznositas roncsolja a polimer szdmos mechanikai tulajdonsagat, mig a
kémiai Uton vald PET-lebontds toxikus melléktermékek képzddéséhez vezet.[1] Az el6z6ekben felsorolt
modszerek hatranyai miatt a kozelmultban a kérnyezetbarat maddszerek kifejlesztése el6térbe keriilt, az
enzimatikus Uton valod PET lebontas feltérképezésére.

Egy biokatalizisen alapuld hatékony PET lebontasi mddszer kifejlesztésénél a tesztelt PETaz enzimek
akitvitasanak pontos mérése elengedhetetlen. Kisérleteink soran alkalmaztuk az irodalomban eddig ismert
PETaz enzim-aktivitds-mérési modszereket, tovabba célkitlizésiink uj HPLC aktivitas-mérési madszer
kidolgozasa, ahol belsé standard hasznalataval kizarjuk a korabbi mddszerekben jelentkez6é alacsony
reprodukalhatdsagi fokot. Az altalunk kidolgozott mddszerrel vizsgaltuk a laboratériumokban izolalt egyik
legismertebb PET lebontd biokatalizator, az LCC [2] (leaf branch compost cutinase), rekombindns
valtozatainak aktivitasat.
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Cinkujj fehérje-DNS kdlcsénhatasok vizsgalata sejten bell

Kulcsszavak: 1-Block rendszer, toxikus fémionok; p-galaktozidaz aktivitas, plate reader ; rekombinans DNS
technologia

A genetikai eredetl betegségek gydgyitasaval foglalkozo kutatasoknak egyre nagyobb szerep jut. Egy hibas
DNS szakaszt elhasitva aktivdlodhatnak a sejt 6njavitd mechanizmusai, aminek készonhetGen az elhasitott
DNS szal, egy nem hibas templat DNS jelenlétében helyreadllithatd. A jelenleg ismert DNS hasité enzimek a
meganukledzok, a TALE nukleazok, a cinkujj-Fokl, illetve a 2020-ban Nobel-dijat éré CRISPR-Cas9. A felsorolt
enzimekkel biztatd eredmények szilettek in-vitro kisérletekben, dm tobb esetben jelent6sen eltér a sejten
belili mikodés, a nukledzok specifitasa csokken, nemkivant hasitasokat is elGidéznek, igy citotoxikussa
valhatnak. Ebbél adéddan célszer(i a kutatasok minél korabbi fazisaiban sejten belil is vizsgalni a potencialis
nukleazokat, amire reményeink szerint az I-Block tesztrendszer nyujt lehet6séget [1].

Kutatasaink egyik f6 iranya tObbszordsen szabalyozott cinkujj-alapu metallonukleazok kifejlesztése [2].
Kutatdmunkam soran célom volt, olyan DNS molekulak tervezése, amelyek szekvenciajukban tartalmazzak a
csoportunk altal tervezett mesterséges cinkujj nukledzok DNS felismerési helyét. Ezen felll célom volt, hogy
a cinkujj fehérje-DNS interakcidkat tanulmanyozzam az I-Block tesztrendszerben.

A felismerési helyeket tartalmazd DNS hordozdkat rekombinans DNS technoldgidval allitottam el6. Agarodz
és poliakrilamid gélelektroforézis, illetve szekvenalas segitségével igazoltam a reakcidk sikerességét. Az
el6dllitott DNS hordozokat felhaszndlva igazoltam, hogy megvaldsithatd a fehérje-DNS kolcsonhatasok
detektalasa az I-Block rendszer segitségével. Emellett tanulmanyoztam, toxikus fémionok hatdsat a cinkujj
fehérjék sejten beliili mikodésére. Az eredmények alapjan az I-Block rendszer ilyen kolcsénhatasok
vizsgalatdra is alkalmas lehet.

[1] Sarolta Sz., Nikolett Zs., Mihdly K., Eszter Z., P4l S., Zita P., Antal K., Nucleic Acids Res., 48 (5), €28, (2020)

[2] Eszter N., Masamitsu N.A., Kohsuke K., Zita F., Chris O., Hans E.M.C., Kyosuke N., Béla Gy.,
ChemBioChem., 19 (1) 66-75 (2018)
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Cinkujj-ATCUN mesterséges nukleazok optimalizaldsa

Kulcsszavak: cinkujj fehérje; ATCUN-motivum, DNS hasitas, gélelektroforézis;, Cirkularis Dikroizmus
spektroszkopia

Egyre nagyobb jelentdséget tulajdonitanak a genetikai eredet(i és daganatos betegségek gydgyitasanak, az
ezzel foglalkozd kutatasok szama napjainkban is folyamatosan né. Ezen célokra alkalmasak lehetnek a
mesterséges nukledzok, melyekkel egy tetszGlegesen kivalasztott DNS-szekvencia hasithatd el, és igy a hibas
DNS szakasz kiiktathaté. Kutatdcsoportunk tobb éve foglalkozik metallonukledzok fejlesztésével és
vizsgalatdval. Egyik koncepcidnk szerint a DNS-t cinkujj alegységek ismerik fel specifikusan, mig a hasitasért
a fehérje N-terminalis végén taldlhaté ATCUN motivum felel@s [1]. Korabban csoportunk sikeresen allitott
el6 egy ilyen potencidlis metallonukleazt (IMEY#.1), amivel sikerilt in-vitro DNS hasitast kimutatni mérsékelt
aktivitassal és szelektivitassal [2].

TDK munkdm soran az 1IMEY#.1 fehérje olyan mddositott verzidit tanulmanyoztam, amelyekkel reményeink
szerint fokozhatd a nukleaz aktivitas és specifitdas. Ezekben a fehérjékben a cinkujj és az ATCUN motivum
kozotti tavolsagot, illetve a linker szekvencidban lévé aminosavak toltését valtoztattuk meg. A fehérjék
elGallitasa utan szerkezetiik épségének ellendrzésével kezdtem a vizsgalatot CD-spektroszkdpiaval. Azon
mutansok esetében, melyeknél a fehérjét felépité aminosavak oxidacidjat feltételeztem, redukalassal
allitottam vissza a szerkezetet. A részben fragmentdlédott 1MEY#.1-verzidkat ujbdl elGallitottam és
tisztitottam. Ezen folyamatokat tricin-SDS-poliakrilamid-gélelektroforézissel kovettem. A sikeresen
el6dllitott tiz IMEY#.1-mutans masodlagos szerkezeti elemeinek 6sszetételét CD-spektrumaik értékelésével
hatdroztam meg, a fehérjeszekvencia épségét, valamint a Zn**- és Ni**-fémionok bekétédését ESI-MS
mérésekkel igazoltam.

Az 1IMEY#.1 fehérje esetén a DNS-hasitasért felel6s ATCUN-motivumbdl EDTA keldtorral eltdvolitottam a
Ni**-iont, és Cu*-ionnal helyettesitettem azt, a cserét ESI-MS mérésekkel igazoltam. A Cu(ll)-komplex
szerkezeti stabilitdsat CD-spektroszkdpids méréssel igazoltam. Tovabba megkezdtem a cinkujj-fehérjék
nukledz aktivitasi tesztjeit, a reakcidk lejatszodasat agardz gélelektroforézissel kbvetve.

[1] Eric C. Long, Acc. Chem. Res., 32 (10), 827-836 (1999)
[2] A. Belczyk-Ciesielska, B. Csipak, B. Hajdu, A. Sparavier, M. N. Asaka, K. Nagata, B. Gyurcsik, W. Bal,
Metallomics, 10 (8), 1089-1098 (2018)
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Fémionok hatdsa a TEM-1 B-laktamaz enzimre

Kulcsszavak: TEM-1 -laktamdz; He(Il); Ni(ll); Cd(Il)

A B-laktdmok a leggyakrabban haszndlt antibakteridlis szerek bakteridlis fert6zések kezelésére. A
baktériumok olyan védekezési mechanizmust fejlesztettek ki, melyben a B-laktamaz enzimek katalizaljak a
B-laktam antibiotikumok hidrolizisét. Ez a mechanizmus felel6s a baktériumok B-laktam antibiotikumokkal
szembeni rezisztencidjaért [1]. A B-laktamaz enzimeket négy, A, B C és D osztdlyba soroljdk, amelyeket
specifikus szekvencia-motivumok alapjan azonositanak, de a hidrolitikus mechanizmus alapveté sajatsagai is
megkiilonbozteti Gket. Az aktivhely szerint az A, C, és D osztalyok az un. szerin B-laktamazok, mig a B
osztalyba a metallo B-laktamazok tartoznak [2].

Az A osztalyba tartozé TEM-1 B-laktamadz, bar nem metalloenzim, rendelkezik lehetséges fémkots helyekkel.
Laboratériumunkban ezt az enzimet Ni(ll)-affinitds kromatografias maédszerrel sikerilt tisztitani [3], ami
alatamasztja azt a feltételezést, hogy az enzim fémionokat kothet meg. Emiatt érdemes megvizsgalni, hogyan
hatnak a kilonb6z6 fémionok az enzimre, és hogyan viselkedik fémionok jelenlétében a B-laktam
antibiotikumokkal szemben.

TDK munkam sordn a TEM-1 B-laktamaz enzimet vizsgaltam Hg(ll), Ni(ll) és Cd(ll) jelenlétében. A fehérje
tisztitasat Ni(ll)-affinitas és ioncsere kromatografias eljarasokkal végeztem, és az eredményt poli-akrilamid
gélelektroforézissel ellenériztem. A fehérje mdsodlagos szerkezetének vizsgalatdra CD-spektrometriat
alkalmaztam. A tisztitott TEM-1 B-laktamaz katalitikus aktivitdsat ampicillin szubsztrattal UV abszorpcids
spektrométer segitségével tanulmanyoztam.

A kapott eredmények alapjan az a kovetkeztetés vonhato le, hogy a TEM-1 B-laktamaz enzim masodlagos
szerkezetére és miikodésére a legnagyobb hatdst a Hg(ll) ionok gyakoroltak.

[1] Kotra L.P., Mobashery S., Bulletin de I'Institut Pasteurresistance, 139-150 (1998)
[2] Xiu Chen, Yuhua Li, Yan Zhang, Jianting Yang, Liujiao Bian, Journal of Chromatography B, 75-83 (2017)
[3] Zeyad H. Nafaee, Eva Hunyadi-Gulyas, Béla Gyurcsik, Protein Expression and Purification (2022)
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Cinkujj fehérjéket kddold DNS szekvencidk tervezése sejteken belili fehérje-DNS kdlcsdnhatas
tanulmanyozasa céljabdl

Kulcsszavak: 1-Block rendszer,; rekombindans DNS technolégia; fehérje expresszio, gélelektroforézis,
ATCUN motivum

Egyre nagyobb figyelem fordul a genetikai eredet(i betegségek vizsgalatara. Egy hibds DNS szakaszt
szekvenciaspecifikusan elhasitva aktivalédnak a sejt onjavitd mechanizmusai, aminek koszonhetfen az
elhasitott DNS szal, egy nem hibas templat DNS jelenlétében, helyredllithatd. llyen szekvencia-specifikus
hasitast pl. cinkujj nukledzokkal végezhetiink. Ahhoz, hogy az eljards a human gydgyaszatban is alkalmazhaté
legyen, olyan nukledzokra van szikség, melyek ténylegesen csak a kivant régidban fejtik ki hasitd
funkcidjukat. Kutatdcsoportunk egyik f6 célja erre alkalmas tobbszorosen szabalyozott cinkujj-alapu
nukleazok tervezése, ahol a hasitast egy N-terinalis ATCUN motivum hajtja végre [1]. Fontos megemliteni,
hogy szamos esetben a tesztcsékisérletben jol mikod6é nukledzok a szervezeten belil mar kevésbé
specifikusak, igy célszer( sejten belil is vizsgalni a potencidlis enzimeket, amire a nemrégiben kifejlesztett I-
Block rendszer lehet6séget biztosit [2].

A célom olyan, a kutatécsoportunk altal I-Block kisérletekben felhasznalhaté cinkujj fehérjék és potencialis
nukleazok kialakitasa, melyek sejtekbe juttatva stabilan sokszorozédnak, képesek lehetnek koordindlédni
DNS célszekvenciajukhoz, valamint kialakithatd N-terminalis végiikon akar sejten belll is ATCUN motivum.

Rekombinans DNS technoldgia segitségével sikerrel elallitottam egy olyan DNS-t, amely tartalmazza a His-
1MEY# cinkujj fehérjét kodold DNS szakaszt is a szekvenalasi reakcioé alapjan. A DNS-t az I-Block rendszerhez
szlkséges sejtekbe juttatva igazoltam a fehérje kifejez6dését arabindz jelenlétében. ElGallitottam egy N-
termindlis végén feltételezhetéen ATCUN motivumot kddold 1MEY# fehérje génjét is, am itt nem volt
igazolhatd a fehérje kifejez6dése. Megterveztem és elGallitottam egy mddositott DNS-hordozét is, ahol
hosszabb metionin indité szekvencia kerilt beépitésre. A fehérjekifejez6dést azonban ez esetben sem
sikertilt detektalni. Ez érdekes kérdést vet fel a tovabbi kutatdsainkhoz, hogy miért nem lehetséges a
kialakitott cinkujjfehérjék kifejezése és/vagy tultermelése.

[1] A. Belczyk-Ciesielska, B. Csipak, B. Hajdu, A. Sparavier., M.N. Asaka, K. Nagata, B. Gyurcsik, W. Bal,
Metallomics, 10 (8), 1089-1098 (2018)

[2] S. Szentes, N. Zsibrita, M. Koncz, E. Zsigmond, P. Salamon, Z. Pletl, A.Kiss, Nucleic Acids Res., 48 (5), €28,
(2020)
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Filmtablettdk bevonatédnak vizsgélata valds id6ben gépi latas és mesterséges intelligencia
segitségével

Kulcsszavak: Filmbevonds,; bevonatvastagsag mérése; folyamatkovetd- és elemzd technologidak; gépi latds,
mesterséges intelligencia

A filmbevonas egy gyakran alkalmazott mivelet kilonféle gyogyszerkészitmények gyartdsa soran.
Bonyolultsaga miatt bevonas kézben gyakran ellenérzik a tablettakat, azonban az elkésziilt termék vizsgalata
is kulcsfontossagu annak érdekében, hogy ne keriiljenek bevonasi hibaval rendelkezé tablettak forgalomba.
A filmbevonds a kordbbi szakaszos moddszerek mellett mar megvaldsithaté folyamatos technolégidk
felhaszndlasaval is. A folyamatos filmbevonas egy gazdasagosabb, termelékenyebb megoldas a filmtablettak
el6allitdsara, ugyanakkor az elkésziilt tablettdk megfelelGségének vizsgalata ez esetben is hagyomanyos
maodon torténik. Ennek soran a tablettak egyedileg nem kerilnek atvizsgalasra, igy akdr nem megfelel
bevonatu készitmény is forgalomba kerilhet, amely funkciondlis bevonatok alkalmazasa esetén
befolydsolhatja a hatdéanyag-leadast is.

Munkam célja egy olyan mérési modszer kifejlesztése volt, mellyel az elkészilt tablettak 100 %-os
atvizsgaldsa megvaldsithatd valds id6ben. Azt feltételeztem, hogy egy gépi latason, mesterséges
intelligencian és képelemzésen alapuld maédszer képes lehet a tablettak bevonasi hibainak felismerésére és
kategorizalasara, illetve a tablettak bevonatvastagsdgdanak meghatdrozdsdra. A bevonasi hibak felismerését
YOLOV5 neurdlis haléval, mig az atmér6 mérését klasszikus képelemzéssel hajtottam végre. Végil
ellendriztem, hogy az altalam kifejlesztett médszerek rendelkeznek-e akkora atereszt6képességgel, hogy in-
line médon integralhatdak legyenek egy folyamatos gyartdsorba.

El6szor elGdllitottam a szlikséges tablettakat, majd végrehajtottam filmbevonasukat. Ezutan létrehoztam egy
részikbdl a valds bevonasi hibdkat modellezd tablettacsoportot. A roluk késziilt képek segitségével
tanitottam a YOLOV5S algoritmust, mellyel ezutdn a futdszalagon haladas koézben ismertettettem fel a
tablettak hibait. A tablettdk atmérGjének méréséhez a filmbevonas soran vett mintdkat hasznaltam fel, és a
képelemzéssel kapott adatokat a gyodgyszeripari gyakorlatnak megfeleléen a mérlegen mért
tomegndvekedésiikkel vetettem Ossze. Végll végrehajtottam a mddszerek lehetséges méretndvelésének
vizsgalatat, feltérképezve a benniik rejlé tovabbi potencidlt. Az igy kialakuld rendszer felhasznalasaval
lehet8ség nyilik az elkészilt filmtablettak 100 %-os atvizsgalasara valds id6ben.
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Organikus és konvencionalis kérilmények kdzott termesztett buzak részletes vizsgalata

Kulcsszavak: tonkdlybuiza; rosttartalom; reolégia; termesztési mod, organikus

Eurépaban a kozonséges buza (Triticum aestivum L.) a legelterjedtebb élelmezésre felhasznalt gabonafaj.
Azonban egyre nagyobb figyelem fordul olyan gabondkra, melyek tobb egészségtamogatd Osszetevét
tartalmazhatnak és potencidlisan kevesebb vegyszerrel termesztheték, ugy mint a tonkoélybuza (Triticum
spelta L.). A tonkolybuzara vonatkozdan szamos, tudomdanyosan nem, vagy csak részben igazolt allitas
fogalmazddott meg. Emellett kevés kisérletileg bizonyitott informacio érheté el a kdrnyezetbarat termesztési
modszerekkel valé el8allitdsanak alkalmassagardl. A BME Gabonatudomdnyi és Elelmiszermindség
Kutatécsoport és a martonvasari Agrartudomanyi Kutatékozpont k6zos kutatasahoz kapcsoldodé dolgozatom
f6 célja a termesztési korilmény vizsgalata a tonkoly, a kozonséges buza és ezek keresztezéseibdl elGallitott
vonalak egyes tulajdonsagaira. Ehhez organikus és modern agrotechnika alkalmazasaval termesztett 8
tonkolybuzat, 5 kozonséges buzat és 11 vonalat vizsgaltam. A rostok kozil a B-gliikan (enzimes mddszer) és
az arabinoxilan (gazkromatografidss maodszer) tartalmat vizsgaltam, a reoldgiai tulajdonsagok kozil az
esésszamot (ejt6testes viszkoziméter) és a komplex viszkozitast (gyors viszkoanalizator-RVA) jellemeztem. A
kiilonbségek jellemzésére statisztikai modszereket alkalmaztam. Eredményeimbdél megallapithatd, hogy a
rostok mennyisége az irodalomban leirtaknak megfeleltethet6 a buzafajoknal, értékeik pedig
O0sszemérhetdk. A fajokon belil a fajtak kozott nagy kilonbségek nincsenek, azonban a keresztezési vonalak
valtozatosabb képet mutatnak, néhol kiemelkedé mennyiséggel. A reoldgiai tulajdonsagokban jobban
kilonvalaszthatd a két faj, és jellemzéen a tonkdlybuza viszkozitdsa az alacsonyabb. A kisérleti vonalak
szintén nagyobb valtozatossagot mutatnak és altaldaban értékeik a két buzafaj kozott helyezkednek el. A
termesztési mod hatasat vizsgalva a paraméterekben nincs jelentds kiilonbség a konvencionalis és organikus
termesztéssel elGallitott buzak kozott. A legnagyobb kilonbség a két termesztés kozott az esésszdm
értékeknél figyelheté meg. Eredményeim alapjan a fajok és fajtak kozotti kiilonbség nagyobb mértékd, mint
a termesztési mdd hatdsa. A vizsgdlt paramétereket azonban nem csak a kilonbo6zé fajok/fajtak/vonalak
kozott érdemes vizsgdlni, hanem kiilonbdz6 évjaratokon is, ami a munkam elsédleges tovabblépését jelenti.
A kutatdmunkat a 135211 OTKA palyazat tdmogatta, és kapcsolddik a TKP 2021, a BME-EGA-02 és a BME
TKP-BIO 2020 projekt célkitlizéseinek megvaldsitasahoz.
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Amorf szildrd diszperzidk stabilitasaval 6sszefliggd molekularis mobilitdsok vizsgalata Raman-
spektroszkdpiaval

Kulcsszavak: amorf szildard diszperzio;, Raman-spektroszkopia, elektrosztatikus szalképzés; molekuldris
mobilitasok; stabilitds

Napjainkban egyre gyakrabban jelent problémat a gydgyszeripari fejlesztések soran, ha egy hatéanyag rossz
vizoldhatdsaggal jellemezhet6. A potencidlis gydgyszerjeldltek egy része eléri a kivant bioldgiai hatdst és
forgalomba keril, a tobbinél viszont az el6nytelen oldhatdsagi tulajdonsagok megnehezitik a
készitményfejlesztés folyamatat. Az oldhatdsagi problémak kezelésére szamos modszer all mar
rendelkezésiinkre, melyek kozil kiemelhet6 a kutatdmunkam soran is alkalmazott eljards, az amorf szilard
diszperziés rendszerek elGallitasa. Az amorf rendszereket tartalmazo készitmények forgalomba hozataldhoz
azonban biztositani kell, hogy a hatdanyag amorf formaban marad a szavatossagi id6 végéig, mivel
kristalyosodas esetén elvesziti a latszdlagos oldhatdosagra gyakorolt elényét. Ehhez meg kell hatarozni, hogy
milyen anyagi tulajdonsagok és kiils6 tényez6k befolyasoljdk a stabilitast. A kérdéses paramétereknek a
feltarasahoz pedig nélkilozhetetlen a megfelel6 analitikai médszerek alkalmazasa és fejlesztése.

Kutatdmunkam soran egy rossz oldhatdsaggal és jo felszivodassal jellemezhet6 hatdanyag, a naproxen
polivinil-pirrolidon vinil-acetat kopolimerrel tarsitott amorf szilard diszperzidjat vizsgaltam Raman-
spektroszkdpidval. Célom volt, hogy ezzel az analitikai mddszerrel 10, 20, 30, 40 és 50% hatdanyagot
tartalmazé mintdk esetén elemezzem az livegesedési hémérséklet alatt lejatszédé relaxacios folyamatokat.
Munkam soran tovabbi célom volt, hogy vizsgaljam az alacsonyabb hémérsékleten észlelheté molekularis
mobilitasok és a stabilitds kozotti 6sszefliggéseket, melyhez gyorsitott stabilitas teszteket hajtottam végre.
Kutatasom eredményei hozzajarulhatnak ahhoz, hogy a stabilitdst befolyasolé tényezéket egy gyors,
roncsolasmentes analitikai médszerrel a hosszu, rendkiviil id6igényes stabilitdsi vizsgalatok el6tt fel lehessen
térképezni, igy az amorf szildrd diszperzidkhoz kapcsolddd fejlesztési folyamatok hatékonyabbak és
célirdanyosabbak lehetnek a jév6ben.

Szabo Edina

Tudomanyos munkatars, BME
Dr. Marosi Gyorgy

egyetemi tanar, BME
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Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar

Vad aestivum fajtak és fajtajeldltek rost- és révid lancd szénhidrat-dsszetételének
dsszehasonlitd vizsgalata

Kulcsszavak: arabinoxilin;, FODMAP; valtozékonysag; buzafajtik; SCC

A buzanemesités és -termesztés soran a 20. szazad végére a terméshozam és a technolégiai tulajdonsagok
mellett egyre nagyobb figyelmet kaptak a taplalkozastani szempontok, példaul a bioaktiv 6sszetevék és a
rostok mennyisége és minGsége a gabondkban. Az elmiult évtizedekben a tapldlkozastani szempontbdl
elényosebb gabonak irdnti igény jelentésen megnodvekedett. Az Uj fajtak célzott nemesitése mellett fontossa
valt a buzafajok biolégiai potencialjanak részletesebb feltdrasa, az eddig modern vizsgdlati modszerekkel
kevésbé vagy egyaltalan nem jellemzett régebbi, ,6si” genomtipusok, fajtak atfogd vizsgalata, ezen belil a
taplalkozastani szempontbdl fontos 6sszetétel meghatdrozasa is.

Munkam soran martonvasari Agrartudomanyi Kutatokozpontbdl szarmazé vad aestivum fajtakkal
dolgoztam. Mintdim nagy része Triticum aestivum ssp. compactum volt, de egy T. aestivum ssp. macha és
egy T. aestivum ssp. sphaerococcum mintat is vizsgaltam. Mivel ezekre a fajtakra irodalmi adat gyakorlatilag
nem lelhet6 fel, munkdam célja és legfontosabb Ujdonsaga a mintakban az élelmi rostalkotd arabinoxilanok,
a rovid lancu szénhidratok, ezen beliil a fermentalhato oligo-, di-, monoszacharidok és poliolok (FODMAP)
mennyiségi jellemzése, valtozékonysaguk vizsgalata, valamint tonkolybldza és modern fajtakkal torténd
Osszehasonlitasa. A rovid lancu szénhidratok mennyiségét folyadékkromatografias, az arabinoxilan-tartalmat
gazkromatografias modszerrel hataroztam meg.

Az eredményeim azt mutatjak, hogy a vad aestivum fajtak és vonalak arabinoxilan-tartalma kozott
jelent&sebb eltérés figyelhet6 meg, a kapott értékek jellemzéen a vizsgalt tonkolybuza és kozénséges buza
fajtak kozott helyezkednek el. A vad aestivumok rovid lanci szénhidrat-osszetétele viszont nagyobb
mértékben eltér a vizsgalt tonkoly- és kenyérbuzatdl.

Bar eredményeim altalanositdsahoz tébb helyszinrél, évjaratbdl szarmazé minta vizsgalatdra van sziikség,
siker esetén az eltérést mutatdé vad fajtdk felhaszndlhatdk lehetnek tapértéket novel6 nemesitd
programokban.

Munkam kapcsolédik az OTKA 135211 és a TKP2021 palydazati program, valamint a BME-EGA-02 és a BME
TKP-BIO 2020 projekt célkitlizéseinek a megvaldsitdsahoz.

Dr. Toméskozi Sandor
docens, BME VBK
Juhaszné Szentmiklossy Marietta Klaudia

doktorandusz, BME VBK
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Hatdanyagok permeabilitasi viszonyainak vizsgalata eltérd lipidésszetétell természetes
lipidkivonat alapi membranokon

Kulcsszavak: PAMPA,; Természetes lipidkivonat alapti membrdanok, Permeabilitds

A gydgyszerkutatas korai fazisanak egyik fontos feladata a hatékony szirési Iépések kidolgozasa, mellyel a
potencidlis gydgyszerjeloltek (APl) kore leszlkithet6. Ennek egyik kiemelt irdanya a hatdanyagok
farmakokinetikai tulajdonsagainak, igy pl. a célzott szbveten torténd hatdanyag felszivdddsnak a vizsgdlata,
mely elsédlegesen in vitro rendszereken torténik. llyen in vitro, 96-lyuku mérétalca(plate)-alapu technika a
PAMPA (Parallel Artificial Membrane Permeability Assay) rendszer, amely nagyszamu vegyiilet gyors és
robusztus permeabilitds vizsgalatat teszi lehet6vé biomimetikus, mesterséges lipidmembranokon.
Kutatdmunkam célja kiilonb6z6, kereskedelmi forgalomban elérhetd szovetspecifikus lipidkeverékek (vér-
agy gat-, maj-és sziv- specifikus lipid extraktumok) alkalmazdasaval kémiailag diverz gydgyszervegyiletek
permeabilitasi viszonyainak 6sszehasonlitdsa a PAMPA rendszer segitségével. A gydgyszervegyiiletek eltérd
fizikai-kémiai tulajdonsagaik alapjan (molekulatomeg, sav-bazis karakter, lipofilitas, oldhatdsag, polaris
molekulafelszin) varhatdéan kiilonb6z6 mértékben képesek felszivodni az egyes szovetekben. A munka
tovabbi célja tehat olyan fizikai kémiai paraméterek azonositasa statisztikai és egyéb keminformatikai
modszerekkel, melyek varhatéan fontos szerepet jatszanak az adott szovetekre vonatkozd felszivddasi
folyamatok leirdasaban.

Vincze Anna

PhD hallgato, BME VBK
Dr. Balogh Gyérgy Tibor
egyetemi tandar, BME VVBK
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Raman spektroszkdpia alapu dinamikus tapanyagadagolasi stratégidk kifejlesztése
antitesttermeld eml@ssejtes tenyészetekben

Kulcsszavak: gydgyszeripari biotechnologia, kinai horcsog petefészek sejtek; bioreaktoros sejttenyésztés,
kemometria

A monoklonalis antitest-alapu gyogyszerkészitmények igen nagy jelentGséggel birnak a gyégyszeriparban.
Elallitdsuk azonban bioreaktoros emldssejtes tenyészetekkel torténik, amely igen komplex
gyartastechnoldgiat igényel. Az innovativ, folyamatfeliigyel6 és analizalé technoldgidk alkalmazasaval
lehet6ség nyilik a kritikus tenyésztési paraméterek valds-idejli monitorozasara és szabalyozasara a megfelel§
mindségli antitestek hatékony el6allitasa érdekében. Ezért kutatdmunkam soran adalimumab termeld kinai
horcsog petefészek sejtek bioreaktoros tenyésztését valdsitottam meg és a kritikus tapanyagkomponenseket
inline Raman spektroszkdpia alkalmazasaval valds-id6ben monitoroztam és szabalyoztam.

A Raman spektrumok kiértékelésére részleges legkisebb négyzetek maoddszerén alapuld regresszids
modelleket fejlesztettem és sikeresen kovettem a gliikdz, arginin és laktat koncentracidjat a bioreaktoros
tenyésztési ciklusok soran. A Raman spektrumokbol nyert valds-idejli informacié alapjan, egy automatizalt
rendszer segitségével, a sejtek fogyasztasanak megfelel6en adagoltam a tdpanyagokat a bioreaktorba. A
kidolgozott dinamikus tapanyagadagolasi stratégiaban a pillanatnyi gliikdz, illetve arginin — mint indikator
aminosav — koncentracié alapjan szabalyoztam a gliikdéz oldat és a tobbkomponensl tapanyagoldatok
beadagolasat.

A kifejlesztett dinamikus tapanyagadagoldsi stratégia hatdsara hosszabb tenyésztési id6t és magasabb é16
sejtszamot, igy tobb antitest terméket sikerilt elérni. Az eredmények bizonyitjdk, hogy az inline Raman
spektroszkdpia alkalmas modszer biotechnolégiai folyamatok valds-idejli monitorozasara és szabalyozasara.
Tovabba a valds-idejli informacid lehet&séget ad a folyamatok jobb megértésére és eldsegiti a tenyésztési
folyamatparaméterek optimalizalasat.

Dr. Hirsch Edit

Tudomanyos munkatars, BME VBK
Domjan Julia

PhD hallgato, BME VBK
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A cukorrépa-levél nutritiv 6sszetétele és felhasznalasi lehet8sége az élelmiszeriparban

Kulcsszavak: mennyiségi meghatdrozas, ipari felhasznalds, fehérjék; cukrok; rostok

A cukorrépat els6sorban gyokere miatt termesztik fehércukor el6allitas érdekében. Annak ellenére, hogy a
leveleit az allati takarmanyként hasznaljak, tobbnyire mezégazdasagi hulladékként tekintenek ra figyelmen
kivil hagyva a lehetséges ipari hasznositasat. Evvel szemben, ellentétben mas novényi levelekkel, magas
fehérjetartalommal rendelkezik, amely kivald szerepet kaphatna az élelmiszeriparban protein és esszencialis
aminosav forrasként. Emiatt az idei kutatdasom témajaként a cukorrépalevél 6sszetételének meghatarozasat
valasztottam, kiilonds hangsulyt fektetve proteintartalmara.

A szerves anyagok kivonasa soran elsGsorban a levelek nutritiv 6sszetételére (cukrok, celluldz, fehérjék,
zsirok és olajok) fektettiik a hangsujt, amelyeket mennyiségileg is meghatdroztunk. Az izolalds |épéseit a
Hivatalos Analitikai Kémikusok Szovetségének eljarasa szerint végeztik el laboratoriumi korilmények kozott.
Kisérletiink soran az altalunk kivont anyagok hozamat szerettiik volna meghatarozni, ugyanis ezek alapjan
birjuk eldoénteni, hogy, mely anyagokat lehetne jovedelmezéen hasznositani a kiilonféle iparagakban.
Mérésiink soran arra meggy6z6désre jutottunk, hogy a cukorrépa magas rost- (31,58%), cukor- (28,89%) és
fehérjetartalommal (31,33%) rendelkezik, tehat az el6bb emlitett anyagokat lehetne a legkifizet6bben
felhasznalni ipari termelés céljabdl.

dr. Soros Zita, dr. Nikola Maravic¢
egyetemi tandr, egyetemi tanarsegéd, RS UE
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A cukorrépalevél-fehérje kivonasa izoelektromos kicsapdsi mddszerrel

Kulcsszavak: cukorrépalevél; fehérje, izoelektromos kicsapds, fehérjehozam

Napjaink egyik legnagyobb megoldasra vard problémdja a rohamosan novekvd lakossag élelmeztetése.
Foldlink élelmiszerkészletei korlatozottak, ezért U0j, alternativ tapanyagforrasok kifejlesztésére vagy
felfedezésére van szikség. A cukorrépalevél nagy fehérjetartalmdnak koszonhetéen alkalmas
fehérjeforrasnak szamitana az élelmiszeriparban, viszont kifizet6d6 felhaszndlasukat az alacsony hozammal
jaré kivondsi moédszerek és a szilard fehérjefrakcid nehéz izoldlhatdsdga akaddlyozza. A cukorrépalevélben
taldlhatd fehérjetartalom 31,33%-ot tesz ki szarazanyagra vonatkoztatva, illetve ez 4,75%-ot tesz ki nyers
levél-tomeg alapon. Kutatasom f6 célja az volt, hogy megoldast talaljak a levelekben talalhatd fehérjekincsek
feltarasara, egy olyan moédszer kifejlesztése, amelyeket akar ipari méretekben is alkalmazni lehet. Munkam
a hollandiai Wageningeni Egyetem egyik kutatdcsoportjanak a kutatasara alapoztam, melyben részletesen
taglaltak a novényi fehérjék kiilonféle izolalasi mddszereit. A fehérjéket izoelektromos kicsapassal vontuk ki,
melyet két alkalommal kiséreltiik meg: Az elsé alkalommal, 897,5g-nyi levéllével dolgoztunk, amelyet 1499g-
nyi levélminta lepréselésével nyertiink. A levéllevet ezutan 100G fordulatszamon centrifugaltuk, majd a
centrifugalds soran kapott folyékony fazisokat még 2 alkalommal 4500G és 7000G fordulaton. A masodik
alkalommal 1123.5g levéllel dolgoztunk, amelybdl préselés utdan 548g levet kaptunk. Kiilonbségént az
els6hoz képest a centrifugaldsokat 200G, 15000G és 7000G fordulatszamon végeztiik el. Az elsé prébalkozas
eredményeként 0,0093%, mig a masodik kivonas sordn 0,276% fehérjét sikerult izolalni.

dr. Soros Zita, dr. Nikola Maravic¢
egyetemi tanar, RS UE
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Toltések és a dépold atomok szerepe a rézklasztereken térténd CO, redukcidra

Kulcsszavak: szén-dioxid, redukcio, rézklaszter, toltés, dopolds

A kozelmultban a megszamldlhatd szamu fématombdl felépll§ un. fémklaszterek a nanotudomany egyik
legérdekesebb és legigéretesebb anyagaiva valtak, mert fizikai és kémiai tulajdonsagaik jelentGsen eltérnek
az azonos atomokbdl allé tombi anyagokétdl. Az atomok kis szdma miatt a fémklaszterek diszkrét
energiaszintekkel rendelkeznek, igy tulajdonsagaik er6sen méret-, toltés- és Osszetételfliiggbk, hiszen ezek
kis mérték( valtoztatdsa is jelentGsen befolyasolja az elektronszerkezetiiket. Kémiai tulajdonsaguk konnyd
hangolhatdsaga miatt igen igéretes katalizatorok lehetnek, melyek nemcsak szamos, az iparban jelenleg is
alkalmazott reakciét tehetnek hatékonyabbad, de akar a gazdasdgos szén-dioxid redukciéo megvaldsitdsahoz
is hozzdjarulhatnak. Egy kozelmultban megjelent publikacidé szerint a rézklaszterek jél katalizaljak a szén-
dioxid termikus hidrogénezését [1], azonban az azdta folyd intenziv kutatdsok ellenére a reakcio részletes
mechanizmusa nem ismert.

Korabbi munkam soran felderitettem a CO, gazfazisu Cus klaszter altal termikusan katalizalt hidrogénezés
reakciomechanizmusat és arra a kovetkeztetésre jutottam, hogy onmagaban ez a klaszter nem eléggé
hatékony katalizator. Azonban a néhany atombdl allé klaszterek esetében egy atom kicserélésével (un.
doépolassal), illetve toltésének megvaltoztatasaval, a rendszer elektronszerkezete er6sen megvaltozik, igy
megfelel6 dopoldatom és toltés megvalasztasaval a katalitikus hatas is javithatd. Ezért kiilonb6z6 dtmeneti
fémekkel dépolt [2], illetve kiilonb6z6 toltésd [3,4] rézklaszter alapu rendszereken végbemend CO, redukcids
reakciéjat tanulmanyoztam sirlség funkcional elméleten alapuld szamitdsokkal, tovabbd a toltés
vizsgalatakor a lehetséges intermedierek IR spektrumat is Osszevetettem dr. Joost Bakker (Radboudi
Egyetem) kutatdcsoportjaval vald egylttmikodésbdl szarmazo kisérleti eredményekkel is. A szamitasokbdl
megallapithatd, hogy az egyes elektronszerkezeti mdédositdsok hogyan és miért gatoljak, vagy segitik el6 a
CO; redukciojat.

Az elektronszerkezet és a katalitikus hatas 0Osszefliggésének megértésével tovabbi informacidkat
szerezhetlink, annak érdekében, hogy egy aktiv és gazdasagos katalizatort tervezhessink.

Hivatkozasok:

1.https://doi.org/10.1021/jacs.5b03668

2.https://doi.org/10.1039/D1CP02220B

3.https://doi.org/10.1039/D1CP03119H

4.https://doi.org/10.1039/D2FD00128D

Témavezetd Dr. Holtzl Tibor
FETI csoportvezet6, cimzetes egyetemi docens, BME VBK
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Acilfoszfinok foszfa-Michael-addicidja: a mechanizmus felderitése és szubsztituens-hatdsok
vizsgalata

Kulcsszavak: szdamitdasos kémia, mechanizmus, foszfor; foszfa-Michael-addicio

A mono- és bisz-acilfoszfin-oxid (MAPO, BAPO) tipusu fotoinicidtorok egyre nagyobb figyelmet kapnak
napjainkban. A foszfortartalmu inicidtorok nagy el6nye, hogy beldlik ultraibolya-fény hatdsara foszfonil-
gyok keletkezik, amely igen reaktiv, ezdltal hatékonyan elinditja a gyokos polimerizaciét. A foszfor ezen
tipusu fotoinicatorok épit6kove, és ezen elem beépitése kihivast jelenthet a szintézisekben. Egy lehetlség a
katalitikus Michael-addicié, melyet Dr. Hansjorg Gritzmacher és munkatarsai vizsgaltak kisérleti
modszerekkel.

Bisz-[2,4,6-trimetilbenzoil]-foszfint és metil-akrildtot reagdltattak tetrametil-guanidin bazis jelenlétében,
melynek terméke egy bisz-acilfoszfin (amely a BAPO egy redukalt formaja). Munkam sordn ennek a
reakcionak a mechanizmusat vizsgaltam s(r(iségfunkcional-elméleten alapuléd kvantumkémiai
modszerekkel. Kilonb6z6 reakcidutakat deritettem fel, amelyek alapjan a kisérletekkel 6sszhangban
szobah&mérsékleten lejatszddhat a reakcid. Vizsgaltam a koztitermékek és atmeneti allapotok szerkezetét
NCI-, illetve AIM-analizissel, melyek alapjan a masodrend kélcsonhatasoknak fontos szerepe van.

A reakcidé tanulmanyozdsa soran tovabbi lehet6ségek meriltek fel, hiszen a foszfin mddositasdval olyan
vegylleteket allithatunk el6, melyek varhatdéan aktiv fotoinicidtorokat eredményeznek. Az eredeti
vegylletbdl kiindulva kilonb6z6 szubsztituensekkel térténd varialds soran mono-acilfoszfinokat vizsgaltam.
Ezek alapjan tanulmanyoztam, hogy miként befolyasoljdk a szubsztituensek a mechanizmus egyes |épéseit,
aktivalasi energiait és reakciohdit. Kiilonbozé deszkriptorok alkalmazasaval (Parr-fliggvények, stabilizald
palyakdlcsdnhatdsok, Hammett-konstansok stb.) szintén a reakcidoparaméterek megértése a cél.

Témavezeto Dr. Benké Zoltin
egyetemi docens, BME VBK
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Anionos dienofilek Diels-Alder cikloaddicidinak elméleti vizsgalata

Kulcsszavak: kvantumkémia, foszfaetinolat, Diels-Alder

A Diels-Alder (DA) cikloaddicié az egyik legismertebb cikloaddicids reakcid, amit széles kdrben alkalmaznak
telitetlen és aromas karbo,- és heterociklusok szintézise és természetes anyagok totalszintézisei soran. A
Diels-Alder (DA) cikloaddiciéban hagyomanyosan egy konjugalt (1,3-) dién (dienofil) és egy olefin vesz részt.
Azonban mara mar szamos olyan DA reakciot valdsitottak meg, amiben nem olefin dienofilek, pl.: actilének,
iminek, vesznek részt. Emellett megvaldsitottak DA reakcidt kationos dienofilek (iminium kationok)
részvételével is. Az ilyen tipusu reakcidok mind kisérleti, mind elméleti szempontbdl kiterjedt irodalommal
rendelkeznek. Ezekkel szemben az anionos dienofilek ilyen reakcidi maig felfedezetlenek, kiilondsen elméleti
szempontbdl. Az egyik elsé anionos dienofil részvételével lejatszodd DA reakciot Gritzmacher és csoportja
valdsitotta meg 2014-ben a foszfaetinolat, [OCP]™ anion és a 2-piranon kozott.

Az utébbi 5-6 évben az [OCP] anion szamos, nehezebb analdgjat elGallitottak, mellyel egy Uj, altalanosan az
[ECX] (E: N, P, As; X: O, S, Se) formulaval jellemezhet6 anioncsaldd sziiletett. Az [OCP]— anion cikloaddicios
tulajdonsagait tekintve hasonld reaktivitas varhato a nehezebb szarmazékok esetén is.

Munkam soran ezen [ECX]™ anioncsalad 2-piranonnal szembeni DA reakcidinak a mechanizmusat és az
anionok reaktivitdsdaban megfigyelheté trendeket vizsgdltam, illetve hasonlitottam 06ssze. Célom volt
megvizsgdlni az anionok elektronikus paramétereinek hatdsat a reakcidk aktivalasi gatjara; ilyen
paraméterek pl.: az FMO energidk, az NPA toltések és a nukleofil Parr-fliggvények. Ezek mellett
megvizsgdltam a DA reakcidkhoz tartozé atmeneti dllapotok geometridjat és a megvaldsuld toltés transzfert.
Referenciaképpen tébb, hasonléan -C=E egységet tartalmazo, de semleges dienofil (Me-CP, Me-CN, Me-
OCN) reakcidjat is megvizsgdltam. Tovabbd hasonlé moédon megvizsgdltam a képz6d6 termékek, a 2-
pniktafenolatok és szubsztitualt foszfabenzolok-, és piridinek aromassagat és stabilitdsat is

Dr. Benké Zoltan
egyetemi docens, BME VBK
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Hatékony szamitasos protokoll tervezése halociklizacids reakcidk leirasara

Kulcsszavak: Siiriiségfunkciondl elmélet, lokdlis korrelacio, mechanizmus, halociklizacio

Amikor kémiai reakciokat szamitogéppel modelleziink, fontos, hogy az elektronikus energiat minél
pontosabban kiszamitsuk. Kutatdcsoportunkban katalitikus atalakitasokat vizsgadlunk elméleti kémiai
modszerekkel. Célunk, hogy a reakcidk mechanizmusat megértve javaslatot tegylink a katalizatorok
tovabbfejlesztésére. A mai szerves kémiai gyakorlatban enantioszelektiv szintézisekhez alkalmazott,
kiterjedt katalizatorokat (100-150 atom) tartalmazd rendszerek modellezésére jelenleg csak a
slrlségfunkcional-elméleten (DFT) alapuld moddszerek alkalmazhatdok rutinszerlen. Halociklizacios
reakciokat vizsgalva azzal szembesliltlink, hogy a mechanizmus tanulmanyokban leggyakrabban alkalmazott
funkcionalokkal szamitott aktivalasi energidk egymastdl jelentSsen eltérnek (akar 12 kcal/mol kiillonbség), és
igy nem lehet elddnteni, mely funkcionalok képesek a reakcidkat prediktiv pontossaggal leirni.

A lokalis korrelaciéos modszerek, példaul a lokalis természetes palya (LNO) médszer fejl6désével 100 atomnal
joval nagyobb rendszerekre is lehetGség nyilt olyan szamitdsok elvégzésére, melyek a CCSD(T) pontossagot
megkozelit6 energidkat adnak. LNO-CCSD(T)[1] referenciaenergidkat szamolva a halociklizacios reakciokban
[2][3] feltérképeztik a DFT mddszerek pontossagat és felderitettiik a szokatlanul nagy hibak elméleti okait.
Az derilt ki, hogy a pontos DFT eredményhez nagy aranyban kell alkalmazni az egzakt (Hartree-Fock)
kicserél6dést, mivel ennek hidnyaban az atmeneti dllapotok energidi nagy 6nkdlcsonhatasi hibaval terheltek.
Szilikség van tovabba diszperzid-korrekcié alkalmazasara is. Azonositottunk olyan a funkcionalokat, melyek
elfogadhaté pontossaguak; a halociklizacidés reakciok modellezéséhez a CAM-B3LYP-D3 funkcionalt
javasoljuk. A reakcidkoordindta mentén végzett tesztszamitdsokbdl és a halogén tipusdnak szerepét
vizsgalva felmértiik, mikor kell nagy DFT bizonytalansagra szamitani.

A funkcionalokat elemezve 6sszeallt egy olyan protokoll, amelyet kés6bb mas reakciok modellezése el6tt is
alkalmazhatunk. Egyszerlen elvégezhet6 szamitasok segitségével megérthettiik a funkcionalok hibdinak
okait, és igy kivalaszthattuk azt a funkcionalt, ami konstrukcidja alapjan ezeket jél kiklisz6boli, és varhatéan
altaldnossagban pontos lesz az adott reakcidtipusban.

[1] Nagy, P. R., Kallay, M., JCTC, 15, 5275-5298 (2019)
[2] Meng, C,, Liu, Z,, Liu, Y., Wang, Q., Org. Biomol. Chem., 13, 6766-6772 (2015)
[3] Ashtekar, K. D., Vetticatt, M., Yousefi, R., Jackson, J. E., Borhan, B., JACS, 138, 8114-8119 (2016)
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Integralok automatizalasa relativisztikus matrixelemekhez

Kulcsszavak: integraldas;, ECG bdzis; matrixelem

Az atomi-molekularis elmélet tesztelése és tovabbfejlesztése szempontjabdl rendkivil fontos precizids
spektroszkdpiai médszerek egyre tobbféle rendszerre szolgdltatnak rendkiviil j6 minGségli adatokat, ezek
feldolgozasahoz kell6en pontos és altalanos mddszerre van sziikség. Az expliciten korreldlt mddszerek széles
korben elterjedtek atomok és néhany részecske rendszerek leirdsara [1,2]. Az expliciten korrelalt Gauss (ECG)
bazis egyik fontos elénye, hogy a legtobb relevans fizikai mennyiség matrixeleme analitikusan kiszamolhato
az alkalmazasuk mellett. Ezen fliggvények integraldsa azonban olyan komplikaltta valhat, hogy a megoldas
manualis levezetése mar nem elégséges, nehéz kiszlirni a felmerild hibdkat. A dolgozatban a Gauss integralt
ugy alakitom at, hogy a bonyolult integralas derivalasok sorozatava egyszer(isodjon. Az egyes egyszerlbb
matrixelemekben megjelené mintazatok felismerhet6k egy grafikus jelolésrendszer segitségével. Olyan
matematikai megfogalmazasat keressiik a problémanak, mely jé kiindulépontként szolgdl a mivelet
automatizalasahoz, igy a matrixelemek kiszamitasa visszavezethet6 egy kombinatorikai problémara. A
particios elmélet felhasznalasaval megalkotott program lehetGséget nyujt az integralok automatikus
megoldasara, tetszGleges szamu preexponencialis tényezd esetén. Az automatizaltan szamolhaté elemi
integralok alkalmazasat egy ECG fliggvénytipuson szemléltetem.

[1] J. Mitroy, S. Bubin, W. Horiuchi, Y. Suzuki, L. Adamowicz, W. Cencek, K. Szalewicz, J. Komasa, D. Blume,
and K. Varga, Theory and application of explicitly correlated Gaussians, Rev. Mod. Phys. 85, 693 (2013).

[2] E. Saly, D. Ferenc, and E. Matyus, Pre-Born—Oppenheimer energies, leading-order relativistic and QED
corrections for electronically excited states of molecular hydrogen, Mol. Phys. (under review) (2022).
arXiv:2210.09653
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A OH™ + CH3CH,Y [Y =F, Cl, Br, 1] reakciok potencialisenergia-fellleteinek nagypontossagu
kvantumkémiai vizsgalata

Kulcsszavak: E2 reakcio; SN2 reakcio, potencidlisenergia-feliilet; reakciocsatorna;, CCSD(T)-F12b

Kutatdsunkat a OH™ + CH3CH,Y [Y = F, Cl, Br, I] reakcidok potencidlisenergia-feliiletének nagypontossagu ab
initio feltérképezése képezte. Az Sn2 reakcio soran képz6dd Y~ + CH3CH,OH vagy az E2 reakcio soran képz6d6
Y~ + H20 + C;Ha termékek reakcidutjat vizsgdltuk atfogdan. Tovabba termékekre is entalpiat szamitottunk:
H,0 + H3C-CHY", H™ + H3C-CHYOH, H™ + HOH,C-CH,Y, OHY~ + CH3CH; és HOY + CHsCH,".

A legjelentGsebb stacionarius pontok, azaz a reakciokhoz tartozéd minimumok és nyeregpontok megkeresése
képezte a munkank elsé lépését. Azonositasuk soran harmonikus frekvenciaszamitast és szerkezetoptimalast
végeztiink MP2/aug-cc-pVDZ szinten. Ezt kovet6en magasabb szinteken is elvégeztiik a szamitasokat
CCSD(T)-F12b médszerrel aug-cc-pVDZ és aug-cc-pVTZ baziskészleteken, illetve pontositas céljabdl a
CCSD(T)-F12b/aug-cc-pVTZ szinten szamitott geometridk felhasznaldasaval CCSD(T)-F12b/aug-cc-pVQZ
szinten energidkat szamitottunk. A kapott értékekbdl meghataroztuk a staciondrius pontok és termékek
relativ energidit, a reaktansokhoz viszonyitva, tovabbd ezekbdl a zérusponti energiaval korrigalva
kiszamitottuk a relativ adiabatikus energidkat.

A Walden-inverzids, el6lrél tdmadasos, dupla-inverzids, anti-E2 és syn-E2 mechanizmusok vizsgalata 7
minimumot és 5 dtmeneti allapotot eredményezett. Minden esetben exotermebb az Sn2 volt és a Walden-
inverzié energiagdat nélkil megy végbe eredményeink szerint. A dupla-inverzids mechanizmusnal a klasszikus
(adiabatikus) gatmagassag 22,4 (21,1), 7,4 (6,7), 4,8 (4,3), -0,3 (-0,6) kcal/mol-nak adédott, rendre Y=F, Cl,
Br és | esetén. Az eldlrél tdmadasos mechanizmusnal ennél nagyobb értékeket kaptunk: 43,4 (43,4), 28,9
(28,8), 22,4 (22,9) és 16,5 (17,0) kcal/mol, ha Y= F, Cl, Br és I. A syn-E2 mechanizmusnal a gatmagassagok
-12,4 (-15,0), -15,1 (-17,4), -16,9 (-18,7) kcal/mol Cl-ra, Br-ra és I-ra. Ugyanezen értékek anti-E2 esetén:
-3,2 (-6,3), -4,8 (-7,7), -6,6 (-9,4) kcal/mol. Szamitdsaink alapjan a OH™ + CH3CHF E2 reakcié atmeneti
allapotainak létezése kérdéses. Altalanosan megallapithaté, hogy a halogénatom rendszamanak
novekedésével az exotermicitdsa is n6 a reakcidknak.

A munkank eredményeként meghatarozott szerkezetek, valamint a klasszikus és az adiabatikus relativ
energidk, ezen reakcidkra, a legpontosabb elérhetd adatok az irodalomban.

Tasi Domonkos Attila
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A Cl + CH3CN reakcid absztrakcids és szubsztitucids Utvonalainak nagypontossagu
kvantumkémiai vizsgalata

Kulcsszavak: ab initio, staciondrius pont;, Cl + CH3CN reakcio; reakciout, csatolt klaszter modszer

Munkank célja a Cl + CH,CN rendszer reakcidinak nagypontossagu ab initio feltérképezése volt. Négy
lehetséges reakcidutat vizsgaltunk, ezek a hidrogén-absztrakcidés, metil-szubsztitucids, hidrogén-
szubsztitucids és cianid-szubsztiticiés Utvonalak, melyek sorban a HCI + CH,CN, CICN/CNCI + CH,, CICH,CN +
H és CH,Cl + CN termékekhez vezetnek. A hidrogén absztrakci¢ az egyetlen exoterm reakcio, mely csak egy
alacsony energiagattal rendelkezik, mig a tobbi csatorna mind endoterm, magas gattal. A hidrogén- és cianid-
szubsztitucids utvonalak Walden-inverziéval vagy el6lr6l tdmadasos mechanizmussal is végbe mehetnek. Az
elolrél tdmadasos reakciok mindig magasabb energiagattal rendelkeznek, mint a megfelel6 Walden-inverzids
utak. A metil-csoport szubsztiticiés mechanizmusa kevésbé endoterm és alacsonyabb az energiagatja abban
az esetben, ha a Cl atom a -CN-csoport C atomja fel6l tdmad, mint amikor a N atom oldalaral.

A szamitasok soran nagypontossagu ab initio megkozelitést alkalmaztunk. A stacionarius pontok egyensulyi
szerkezetének feltérképezését MP2/aug-cc-pVDZ elméleti szinten végeztik, majd a kapott minimumok és
nyeregpontok tovabbi optimalizalasdhoz és a harmonikus rezgési frekvenciak szamoldsahoz a nagyobb
pontossagu explicit-korreldlt CCSD(T)-F12b mddszert alkalmaztuk. A staciondrius pontok reaktansokhoz
viszonyitott benchmark relativ energidit CCSD(T)-F12b/aug-cc-pVQZ elméleti szinten szamolt abszolut
energiak felhaszndldsaval hataroztuk meg. A pontosabb klasszikus relativ energia meghatarozasa érdekében
az aldbbi energiakorrekciokat is figyelembe vettiik: CCSD(T)-n tuli elektronkorreldcidé, torzselektron
korrelacid, skaldris relativisztikus hatas és a klor-atom relativisztikus spin-palya csatolasabdl szarmazo
effektus. A rezgésileg adiabatikus relativ energidk szamolasa esetén ezeken feliil a zérusponti energidval is
korrigdltunk. Ezek a hozzajarulasok nem elhanyagolhatdk a szubkémiai pontossag (< 1 kcal/mol) eléréséhez.
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Ambidens nukleofil Sy2 reakcidjanak kvantumkémiai vizsgalata: a CN™ + CHsY [Y=F, Cl, Br, []
esete

Kulcsszavak: SN2 reakcio, inverzio, elolrdl tamadds, staciondrius pont, relativ energia

A kvantum- és szamitdsos kémia fejl6désével lehetGség nyilt eddig nem eléggé ismeret mddszerek
alkalmazasara, mely lehetévé tette a bimolekularis nukleofil szubsztituciék dinamikdjanak és
mechanizmusdnak részletes tanulmanyozasat. A vizsgalatok kovetkeztében arra jutottak, hogy a jél ismert
mechanizmusokon kiviil szamos, eddig nem ismert reakciout létezhet. Ezen fellelkesedve egyre tobb elméleti
és kisérleti kutatdcsoport forditja figyelmét az Sn2 rendszerek iranyaba.Kutatdmunkank célja az volt, hogy
feltérképezziik a CN™ + CH,Y [Y =F, Cl, Br, I] Sn2 reakcidk sematikus potencidlisenergia-feltltét Mgller-Plesset
perturbaciés moédszerrel, majd az igy definiadlt szerkezetek energidit, geometridit és rezgési frekvenciait
pontositsuk explicit-korrelalt csatolt klaszter modszerekkel és aug-cc-pVDZ, aug-cc-pVTZ bazisokkal. Ahhoz,
hogy a legpontosabb (benchmark) energiaértékeket kapjuk tovabbi single-point korrekcids szamitasokat
végeztink a kordbban optimalt geometridkon, figyelmbe véve a bdazishatast, poszt-(T) korrelacidt, a
torzselektronok korrelacidjat és a relativisztikus effektusokat [1]. Tovabba, vizsgaltuk az MP2 mddszerek
pontossagat kulonb6z6 eljarasok fuggvényében CCSD(T)-F12b/aug-cc-pVQZ referencia értékekhez
viszonyitva. Feladatunk volt még az eredményeinket 0sszevetni a kutatdcsoportunk altal mar feltérképezett
NC™ + CH,Y [Y = F, Cl, Br, 1] Sn2 rendszerekkel [2], valamint Roland Wester és munkatdrsai altal elméleti és
kisérleti uton is vizsgalt CN™ + CH,l reakci6 mechanizmusaival és relativ energidival [3]. Az eredményeink
mind reakcidmechanizmusi, mind energetikai szempontbdl jol aldtdmasztottak a korabbi vizsgdlatokat,
lehetséges magyardzatot nyujtottak a nagyobb Utkozési energidkndl dominans, direkt, hatrafelé szérassal
jaré mechanizmusra.

[1] Kerekes, Z., Tasi, D.A., Czaké, G., J. Phys. Chem. A, 126, 889-900 (2022)

[2] Tasi, D. A., Fabian, Z., Czakd, G., Phys. Chem. Chem. Phys., 21, 7924-7931 (2019)

[3] Carrascosa, E., Bawart, M., Stei, M., Linden, F., Carelli, F., Meyer, J., Geppert, W.D., Gianturco, F.A.,
Wester, R., J. Chem. Phys., 143, 184309 (2015)
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Szupramolekularis és katalitikus kémidban eléforduld bonyolult molekularis kélcsénhatasok
pontos modellezése

Kulcsszavak: intermolekularis, pontos, bazisfiiggvény, optimalizalas, kiterjedt

A bio- vagy katalitikus kémidban nagy szamban jelen [év6, pl. a reakcidmechanizmust is jelentésen
befolydsold intermolekuldris kolcsonhatdsok kisérleti és szamitégépes modellezés alapu vizsgdlata is
rendkivil bonyolult. Példaul szamitasos kémidban rutinszer(ien alkalmazott slrlségfunkcional mddszerek a
tavolra hato kolcsonhatasokat jelent6s kozelitésekkel tudjak csak kezelni. Ezzel szemben a nagy pontossagu
hullamfliggvény moddszerek (pl. CC moddszer — Coupled Cluster — csatolt klaszer) szisztematikusan
pontosithatok, de hagyomanyos formajukban 20-25 atomos molekuldkra is mar tulsagosan
szamitasigényesek. Tovabbi nehézség, hogy a nemkovalens koélcsonhatdasok pontos modellezésére joval
kiterjedtebb bazisfiiggvény-készletet kell alkalmaznunk.

A hullamfiggvény maddszerek szamitasi igényének csokkentésére a BME Spektroszkdpia Kutatdcsoport is
javasolt hatékony eljarasokat (LNO — Local Natural Orbital, lokalis természetes palya), igy akar tobb szaz
atomos molekuldak pontos vizsgalata is lehet6vé valt. Egy kozelmultban késziilt tanulmany azonban
megmutatta, hogy a kiterjedt és polarizalhaté molekulakomplexek esetén az LNO-CC és tovabbi referencia
modszerekkel szamitott kdlcsdnhatasi energidk bonyolult esetekben nincsenek mindig 6sszhangban.

A kolcsonhatdsi energidk szamitdsat ezért tovabb pontositottam a kolcsonhatd régidoba helyezett
bazisfiggvények felhasznaldsdval (nem atomcentralt — NAC bazisfliggvények). Mivel a korabbi, viszonylag
kevés NAC fliggvényeket hasznositd tanulmdny csak kis méret(i (10-20 atom) molekula komplexeket vizsgalt,
ezért tobb Uj NAC bdazis alapu szamitdsi protokollokat dolgoztam ki, melyek akar tobb szdz atomos
komplexekre is alkalmazhatdk. Tobbek kdzt optimalizaltam a NAC flggvények helyzetét, szamat, illetve
exponenseit a leggyakrabban haszndlt atomcentrdlt bazisfliggvény-készleteket kiegészitve olyan mddon,
hogy ez nagyobb és altaldnosabb szerkezetl molekulakomplexek esetén is alkalmazhaté legyen. Az Uj
stratégiakat az LNO-CC mddszerekkel 6tvozve kiterjedt szupramolekuldris komplexek kdélcsénhatasanak,
valamint még nehezebben modellezhetd§ organokatalitikus reakciék atmeneti allapotainak leirdsara
hasznositottam. Az eredmények alapjan a kidolgozott NAC fliggvény technikdk jelent6sen novelik a
molekularis koélcsonhatasok pontossagat, illetve csokkentik a teljes bazis hatdr eléréséhez sziikséges
szamitasi igényt.

Témavezetd Dr. Nagy Péter
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Gydrds foszforgydkok stabilitdsa: szdmitasos kémiai vizsgalatok"

Kulcsszavak: heterociklusok; izodezmikus reakcio, gyokstabilizdacio; foszfinil-gyékok

Gyokos vegyiuleteket stabilizalni nem egyszer(i feladat, ugyanis a parositatlan elektronokbdl kovalens kotés
kialakuldsa energetikailag kedvez6bb folyamat, igy egyéb reaktiv anyag jelenléte (vagy ennek hianyaban a
dimerizacio) sokszor a gyok megszlinéséhez vezet.

Mig a masodik periddus elemeinek gydkeivel szamtalan kutatas foglalkozott a kezdetektdl, addig a nehezebb
elemek (pl. P, As stb.) gyokeinek tanulmdanyozdsa csak az utébbi évtizedekben valt intenzivvé. Azonban a
kiilonféle foszfortartalmu (tobbek kozott foszfinil-, foszfonil-, foszforanil-) gyokok alkalmazasa sokrétu:
polimerizaciés reakcidkban inicidtorként, égésgatlasban, EPR-spektroszkdpidban, spinjeldl6ként stb., igy
hasznos ezen gyokok vizsgalata.

Munkam célja olyan gylrls foszfinil-gyokok (a P-atom két szubsztituenssel rendelkezik) stabilitasanak
vizsgalata, melyek esetén a gylriben nem taldlhatd a P-atomon kiviil egyéb stabilizalé hatasu heteroatom.
Nem késziilt kordbban gylrls foszfinil-gyokok stabilitasaval kapcsolatban szisztematikusan felépitett
tanulmany, igy munkam soran az elektronikus és sztérikus hatasokat kiilonvélasztva vizsgdltam ezen
spécieszeket. El&szor hipotetikus izodezmikus H-transzfer reakcidk (RR'PH + H,P — RR'P" + H,P)
energidjanak, vagyis a gyokstabilizaciés energianak (RSE) kiszamitasaval, illetve tovabbi — delokalizacié
mérésére alkalmas — izodezmikus reakcidk alkalmazasdval arra kerestem valaszt, lehetséges-e vinil-
csoportok stabilizald hatdsat kihasznalva pusztan a parositatlan elektron delokalizalasaval stabil gyokot
elérni, majd a gyokok tényleges stabilitasardl informdciét add dimerizacids reakcid energiajat is
tanulmdanyoztam.

Munkam fontos eredményeként kiderult: id6igényes dimerizacidés energia szamitasok helyett egyszer(ibb
izodezmikus reakcidkkal el6re ,jésolhatd” az adott gyok stabilitasa. Levonhatd tovdbba a kovetkeztetés,
hogy pusztan elektronikus hatdsokkal nem lehetséges ezen gylrls gyokok stabilizalasa, sziikséges nagy
térkitoltésl csoportok alkalmazdsa a P-centrum mellett; sikerilt is néhany megfelel6 szubsztituenst taldlni
feltehet6leg  szintetikusan megvaldsithatd  stabil gyliris  foszfinil-gyokot  elGallitasahoz.
Kutatasom jelent6ségét mutatja, hogy az eredményekbdl 2022 oktdberében publikacio is készilt, mely az
Inorganic Chemistry cim folydiratban jelent meg.

Dr. Benké Zoltan
egyetemi docens, BME VBK

Témavezeto
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KUCSERA PETER MIHALY

peti0014@hotmail.hu
Vegyészmérnoki
BSc, 7. félév

Budapesti M(szaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem
Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar

B-B kétéshosszabbodas vizsgalata klozo- karboranok esetén

Kulcsszavak: karboranok, kotésszerkezet, DFT szamitdsok

A kémia kotés és annak limitacidi kezdetekt6l az érdeklédés kozéppontjaban allt. A leghosszabb
kotéshosszak mindig kiemelt figyelmet kapnak. Erdemes megemliteni, hogy a leghosszabb C-C 2.0 A feletti
kotések egyike o-karboranok esetében figyelhet6ek meg. Munkam soran arra kerestem a valaszt, hogy a
karboran klaszter mas kotései (B-B, B-C) kotések is megnyujthatdak-e jelentés mértékben. A DFT szamitasok
mellett, a szintetikus munkaba is volt lehet&ségem bekapcsolddni.

%
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Dr. Kelemen Zsolt

Témavezetsk egyetemi adjunktus, BME VBK

Dr. Buzsaki Daniel

tudomanyos munkatars, BME VBK
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BICSAK RICHARD

El6ado bicsak.richard@gmail.com
Vegyészmérndk
BSc, 7. félév

Budapesti M(szaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem
Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar

Szamitégépes modellkidolgozas hatdanyagok szévetspecifikus permeabilitasanak
elérejelzésére

Kulcsszavak: mono- és tobbkomponensii lipidrendszerek, permeabilitasi és fizikai kémiai paraméterek
osszefliggeései, regresszios modszerek, fokomponens analizis;, PAMPA

A Biomimetikus Technoldgidk Kutatécsoportban egy CELSA (Central European Leuven Strategic Alliance)
palyazat keretében nagy szamu vegylilet szovetspecifikus permeabilitdasat vizsgaljuk, az eredményeket pedig
a KU Leuven keminformatikusai segitségével dolgozzuk fel, jellemz&en in silico QSPR (Quantitative Structure-
Property Relationsips) modellek segitségével. Munkank soran fizikai-kémiai tulajdonsagaikban diverz
hatdanyagok kereskedelmi forgalomban kaphatd, szovetspecifikus polaros lipidrendszereken vald
penetracios képességét, valamint az adott lipidmembran visszatartasat jellemzé membranretencidjat
vizsgdljuk egy nagy ateresztGképességli, in vitro permeabilitdsi modell (PAMPA - Paralell Artificial
Membrane Permeability Assay) segitségével. A mért adatokat az ACD/Labs Percepta predikcids szoftver altal
el6rejelzett fizikai-kémiai paramétereivel 6sszevetve, egyszerlibb matematikai 0sszefliiggéseket keresiink,
mig a leuven-i csoport keminformatikai mddszerekkel prdbdlja jellemezni a permeabilitdsi rendszerek
viszonyat.

Dr. Balogh Gyorgy Tibor
Témavezetbk Egyetemi tanar, BME VBK
Vincze Anna

PhD hallgato, BME VBK
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ECSERI GABOR ANDRAS
El6adod ecseri.gab@gmail.com
kémia

BSc, 5. félév

E6tvos Lorand Tudomdanyegyetem
Természettudomanyi Kar

A HOCI-37 molekula kisérleti rezgési-forgasi szinképeinek analizise hal6zatelméleti és
kvantumkémiai mddszerekkel

Kulcsszavak: nagyfelbontasu spektroszkopia, hipoklorossav; magmozgds szamolds, ab intio szamolds,
halozatelmélet

A hipokldrossav rezgési-forgasi spektrumat sok tanulmanyban vizsgdltdk mind elméleti, mind kisérleti
modszerekkel [1-2]. A tudomdnyos érdeklédés szamos oka koziil az egyik, hogy a HOCI molekula a légkdrben
fontos atmeneti tarozdja a Cl és az OH gyokdknek. A légkori modellek felallitdsa soran a rezgési-forgasi
spektrum pontos ismeretére van sziikség.

A kutatocsoport altal fejlesztett, halézatelméleten alapulé6 MARVEL (Measaured Active Rotational-
Vibrational Energy Levels) szamitdgépes program lehetGséget teremt a kisérletileg meghatarozott rezgési-
forgdsi atmenetek validacidjara, valamint a kvantumallapotok empirikus energiaszintjeinek
meghatarozasara. A H'®0*Cl izotopoldgra a MARVEL analizis mar korabban megtortént [3]. Feladatom volt
az analizis elvégzése a H'*0* Cl izotopoldgra vonatkozéan. A rezgési-forgasi atmeneteket tartalmazé forrasok
Osszegylijtését kovet6en a MARVEL segitségével meghatdroztam a molekula empirikus rezgési-forgasi
energiaszintjeit. Igy validaltam 9990 rezgési-forgdsi atmenetet, melyek 3960 empirikus energiaszintet
hataroznak meg.

Kutatasaim soran megismerkedtem egy a kutatdcsoport altal Iétrehozott és fejlesztett variaciés magmozgas
szamold programmal is. Szamitasokat végeztem a H'*0**Cl és a H'*0*’Cl izotopoldégokra és az eredményeket
Osszehasonlitottam az empirikus energiaszintekkel. Az energiaszintek az alkalmazott PEF-t6l elvarhaté
pontossaggal egyeztek.

Tobbféle modszerrel vizsgaltam az empirikus rezgési-forgdsi energiaszinteknek a két izotopoldg kozotti
konzisztencidjat. A konzisztenciat az empirikus izotopoldg eltolddasnak és a merev rotator kdzelitésen belil
szamolt izotopoldg eltoléddsnak az 6sszevetésen keresztil sikerilt igazolnom. Néhany rezgési allapotra az
irodalombdl szarmazo effektiv Hamilton-operatorral vald 6sszehasonlitassal is igazoltam az energiaszintek
konzisztencidjat.

Az izotopoldgok rezgési-forgasi energidibdl képzett hanyadosnak a kvantumszdmoktél valé érdekes fliggését
a szimmetrikus merev porgettyl kozelités keretén belil sikeresen meg tudtam magyarazni.

[1] C. Azzolini et al. , J. Mol. Spectrosc. 168, 494-506 (1994)

[2] S. Skokov, J. Qi, J.M. Bowman, C.-Y. Yang, S.K. Gray, K.A. Peterson, V.A. Mandelshtam, J. Chem. Phys. 109,
10273-10283 (1998)

[3] B. Racsai, T. Furtenbacher, L. Fusina, G. Di Lonardo, A. G. Csdszar, J. Mol. Spectrosc. 384, 111561 (2022)

Csaszar Attila Géza
egyetemi tanar, ELTE TTK
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SOJTORY BARBARA SARA

El6ado sharbesz@gmail.com
Vegyészmérndk
BSc, 3. félév

Miskolci Egyetem
Anyag-és Vegyészmérnoki Kar

Computational study of the interaction of short DNA structures with polycyclic aromatic
hydrocarbons

Kulcsszavak: DNS, PAH

A policiklikus aromdas szénhidrogének (PAH-ok) olyan toxikus molekuldk, amelyek a kornyezet
legklilonb6z6bb teriiletein megtalalhatdak és altalaban szerves anyagok tokéletlen égése soran keletkeznek.
Karos hatdssal vannak az emberi és mas é16 szervezetekre is. Mutagén hatasuk bizonyitott, amit a DNS-sel
vald kolcsonhatasuk és reakcidjuk okoz, s ezaltal kdzvetlenil rakos megbetegedést idézhetnek el6. Bar
nagyon sokféle PAH létezik, az Egyesilt Allamok Kérnyezetvédelmi Ugynoksége kivalasztott 16 un. ,parent”
molekulat, amelyek segitségével az 6sszes tobbi hasonld vegyilet tulajdonsagai leirhatok vagy legaldbb
kozelithetSk. A kutatds sordn ezt a 16 molekulat hasznaltuk, hogy jobban megértsiik a PAH-ok kolcsonhatasat
DNS-sel, s ezaltal a toxicitasukrél egyfajta atomi szint(i leirast kapjunk. Az AutoDock Vina molekularis dokkold
szoftvert haszndltuk a szamoldsok kivitelezésére. A szoftverrel mind a 16 PAH-ot felhaszndlva szamos DNS-
PAH (makromolekula-ligandum) komplexet generaltunk, amelyeket stabilitasuk szerint rangsoroltunk. Az
eredmények szerint a legstabilabb komplexek a dibenz[a,h]antracén és inden9[1,2,3-cd]pirén -8.9 kcal/mol
energidval, igy ezek bizonyulnak a legtoxikusabb molekulaknak.

Dr. Fiser Béla

tudomanyos munkatdrs, ME AVK

Dr. Rachid Hadjadj

tudomanyos segédmunkatars, ME AVK
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SIPOS BARNABAS IVAN

El6add siposbi@protonmail.com

Kémia

BSc, 6. félév

Szegedi Tudomanyegyetem
Természettudomanyi és Informatikai Kar

O(3P)+CH, reakcié dinamikajanak vizsgalata egy Uj ab initio globalis potencialisenergia-feltleten

Kulcsszavak: potencidalisenergia-feliilet; kvazi-klasszikus trajektoria; reakciodinamika, metdn, oxigén

A dolgozat célja az O(°P) + CH, reakcid stacionarius pontjainak feltérképezése benchmark ab initio szamitasok
segitségével, ab initio pontokra egy potencialisenergia-felilet (potential energy surface, PES) illesztése, majd
ezen a PES-en a reakcié dinamikajanak vizsgalata kvazi-klasszikus trajektéria (quasi-classical trajectory, QCT)
modszerrel. A dolgozat soran harom reakcidutat vizsgaltam: a hidrogén-absztrakciés (OH + CH,), a
szubsztitucids (H + CH,0) és a jelenleg ismeretlen mechanizmusu CH, + H,O reakcidutat.

Az ab initio szamitasokat el6sz6r RMP2/aug-cc-pVDZ és UMP2/aug-cc-pVDZ szinten végeztem. Az innen
kapott geometriakkal aztan elvégeztem az optimalasokat és frekvenciaszamitasokat UCCSD(T)-F12b/aug-cc-
pVDZ és UCCSD(T)-F12b/aug-cc-pVTZ szinteken is. A legpontosabb geometridkon tovabbi, magasabb szintd
energiaszamitasokat végeztem, és kiszamitottam a torzselektronok korrelacidjanak, illetve a relativisztikus
hatasnak a hozzajarulasat az energidhoz. Az ab initio szamitasokkal meghatarozott klasszikus energiahoz
hozzdadva a zérusponti energiat megkaptam az adiabatikus energia értékét. Amunkam soran kapott ab initio
energidkat olyan modszerekkel szamoltam, melyek pontossaga felilmulja az irodalomban eddig hasznalt
modszerekét. Az UCCSD(T)-F12b/aug-cc-pVTZ ab initio pontokbdl kiindulva a csoportunkban fejlesztett
ROBOSURFER programcsomag segitségével permutaciora invarians polinom PES-t fejlesztettem. Ezen a PES-
en QCT szamitdsok segitségével meghataroztam a reakcidé dinamikai jellemzgit, és 6sszehasonlitottam Gket
a kisérleti és elméleti eredményekkel. Szamitasaim megmutattak, hogy alacsony Utkozési energian az
absztrakcié dominal, nagyobbakon pedig egyre kedvezettebb a szubsztitucios reakciout. A CH,O termék
izomerizacidja hidroximetil gyokké az (tkozési energia novelésével egyre kevésbé kedvezd, mig a
formaldehidre és hidrogénatomra valé bomlasa egyre inkdbb az. A CH, + H,O reakciout kozepes (itk6zési

energidkon a legrelevansabb. Ezek az eredmények kvalitativ egyezést mutatnak a kisérlettel.

Dr. Czako Gabor
Témavezetdk egyetemi docens, SZTE TTIK

Gruber Balazs
PhD hallgato, SZTE TTIK
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El6add giricz.anett@gmail.com

kémia

BSc, 6. félév

Szegedi Tudomdanyegyetem
Természettudomanyi és Informatikai Kar

A foszfor, mint kézponti atom Sy2 és proton-transzfer reakciéban: a F~ + PH,Cl reakcié
dinamikdjanak elméleti modellezése

Kulcsszavak: SN2 reakcio, proton-transzfer, PES, reakciodinamika; staciondrius pont

A F + PH,CI reakcié energetikajanak kiilénb6z8 kvantumkémiai elektronszerkezet-szamité maédszerekkel
torténd feltérképezése sordn 5 minimumot és 4 atmeneti allapotot azonositottunk. Ezt koévetSen a
csoportunkban kifejlesztett ROBOSURFER programcsomag segitségével egy analitikus globalis teljes
dimenzidés potencidlisenergia-feliiletet (potential energy surface, PES) fejlesztettlink ki, amelyet
nagypontossagu kompozit ab initio energiapontokra illesztettlink. Ezt a PES-t felhasznalva kvazi-klasszikus
trajektoria szimulacidkat végeztiink a F~ + PH,Cl reakcio dinamikajanak vizsgalatahoz széles utkdzési energia
tartomanyban. A F~ + PH,Cl reakcionak két f6 reakcioutja a bimolekularis nukleofil szubsztitucio (S,2), amely
soran CI" + PH,F termékek keletkeznek, illetve a proton-transzfer reakcio, amely HF + PHCI" termékekhez
vezet. A tobb mint fél millié trajektoria elemzése sordn kovettiik az energia eloszlasat a fenti reakcidutak
soran, kiszamitottuk a termékek szérasi szogeloszlasat, amelybdl a reakcidk mechanizmusara
kovetkeztettiink, illetve az S,2 reakcid soran megvizsgdltuk a termékek reaktansokhoz viszonyitott
konfiguracidjat, valamint a konfiguracidé-vizsgalatot a nemreaktiv trajektéridk esetében is elvégeztiik.

A kapott eredményeket 6sszehasonlitottuk a szén és nitrogén centrumon lejatszédo hasonlé reakciokkal,
amelyeket csoportunkban mar korabban részletesen vizsgéltak. A F~ + PH,Cl reakci6 energetikdja nagyban
eltér, mind a C, mind a N-centrumu reakcidkétdl (példaul az utébbi esetekben ismert Walden-inverzids
atmeneti dllapot foszfor centrumon egy stabil komplex), és mig a C-centrumon megszokott S,2
sztereoszelektivitds a N-centrumon szinte teljesen eltlinik az an. multiinverzids reakciomechanizmus miatt,
addig a P centrumon kis Utkozési energidkon majdnem visszadll, de nagyobb energidkon is kb. 20/80
retencid/inverzid aranyt figyelhetiink meg.

A F~ + NH,Cl reakcioval ellentétben P-centrum esetén sem a reaktdns, sem a termék nem invertalédik meg
(vagy csak elhanyagolhaté valdszinliséggel), ugyanis ebben ez esetben Iényegesen nagyobbak az dninverzids
gatak. C-centrum esetén mindez a kdzponti atomhoz kapcsolddé ligandumok szama miatt nem lehetséges.

Dr. Czako-Papp Dora

tudomanyos munkatars, SZTE TTIK
Dr. Czako Gabor

egyetemi docens, SZTE TTIK
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Szegedi Tudomanyegyetem
Természettudomanyi és Informatikai Kar

A szerin kvantumkémiai konformacids analizise és ab initio proton affinitasa

Kulcsszavak: aminosav;konformer, protonaffinitas;ab initio,szerkezet

Munkam sordn a szerin konformereit, azok energidjat, illetve a molekula protonaffinitasat vizsgaltam, egy
minden eddiginél széleskorlibb és magasabb elméleti szinten végzett kvantumkémiai eljarassal. Az aminosav
konformereinek vizsgalatahoz az egyes kotések koriili szisztematikus forgatasnak megfeleld diéderes szogek,
60°-ként valé véltoztatasdval nyert szerkezetekre végeztem ab initio szamitasokat, kilonbozé elméleti
szinteken (el8szér MP2/cc-pVDZ, ill. MP2/6-31++G**, majd MP2 aug-cc-pVDZ). igy dsszesen 96 konformert
kaptam, amely 11-gyel tobb, mint amennyi az irodalomban korabban fellelhet6 volt. A 10 legmélyebb
energiaju konformer geometridjat az igen magas CCSD(T)-F12a/cc-pVDZ-F12 szinten is optimalizaltam,
harmonikus rezgési frekvencia szamitasokat is végezve. Ez ezen a szinten mar csak 9 egyedi konformert
eredményezett, ugyanis az egyik, MP2/aug-cc-pVDZ szinten még stabilis konformer a globalis minimum
szerkezetébe konvergalt. Kovetkezd Iépésként a protonalddas lehetséges helyeit vizsgaltam a szerinnél és az
amino-, illetve karbonilcsoportok bizonyultak stabilnak. Ez alapjan ismét a diéderes szogek szisztematikus
forgatdsaval készitettem el a kiindulasi szerkezeteket, amelybdl 15 stabilis amino- és 46 karbonilprotonalt
konformert kaptam a szamitasok soran. Végiil az eddigi eredmények alapjan tudtam meghatarozni

7o ey 7

értékeket kaptam: PA = 216,28 kcal/mol és GB = 207,98 kcal/mol, amely kiemelkedd pontossagu egyezést
mutat a kisérleti értékekkel.

Dr. Czaké Gabor
Témavezeték egyetemi docens, SZTE TTIK

Nacsa Andras Bence
PhD hallgato, SZTE TTIK
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Budapesti M(iszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem
Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar

Molekularis fotokapcsolé miikddési mechanizmusa

Kulcsszavak: fotokréom; fotokapcsolo,; kumarin; fotoizomerizdcio

A fotokréom vegylletek kilonleges tulajdonsaga, hogy adott hulldmhosszu fénnyel besugdrozva megvaltozik
a molekularis szerkezetiik. A reakcié reverzibilis, a visszaalakulds torténhet mas hulldmhosszu fény hatdsara
vagy termikus Uton. A fotokapcsoldk olyan specidlis fotokrom vegyiiletek, melyekre nem jellemzé a termikus
visszaalakulds, szerkezetiiket tartésan megébrzik. Optikai szenzorokban és memdridkban, valamint
gyogyszermolekuldk célba juttatasaban vald alkalmazdsuk Uj dimenzidkat nyit az anyagtudomany és
orvostudomany szamara.

Kutatdsaimban a 7-dietilamino-4-metil-kumarin-3-il-vinil-metilpiridin-1-ium-jodid (BMG-372) fotokapcsolé
molekulat vizsgaltam, amely zold fény hatdsdra a stabilabb transz-formabdl citromsarga cisz-formava alakul
at. UV-sugdrzas hatasara visszaalakul a narancssarga transz-formdva. A BMG-372 0] vegyilet, a
Természettudomanyi Kutatdkdzpontban allitottak eld.

Mivel a két forma szine eltérd, a fotoizomerizaciés reakciéd mindkét iranyba kovetheté UV-Vis abszorpcids
spektroszkdpia segitségével. A fluoreszcencia kisérletek azt mutattdk, hogy a transz forma erésen emittal,
ezzel szemben a cisz forma emisszidja nem mérheté.

transz-BMG-372 cisz-BMG-372

A gerjesztett dllapotban végbemend folyamatokat kémiai aktinometrids és fluoreszcencia kvantumhatasfok
méréssel vizsgaltam. A kisérleti eredményeket 6sszevetettem a Tanszéken végzett kvantumkémiai szamitds
eredményeivel, mely igazolta a termikus visszaalakulds kis valdszinliségét. A két forma szerkezetét optikai és
NMR spektroszkdpiai médszerrel igazoltam.

Dr. Kubinyi Miklos

Témavezetdk professor emeritus, BME VBK

Hessz Dora

tudomanyos segédmunkatars, BME VBK

104



HONTI BARBARA

El6ado barbi.honti97 @gmail.com
Vegyészmérnoki szak
MSc, 3. félév

Budapesti M(szaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem
Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar

N,N-dimetilformamid és viz elegyedésének termodinamikai vizsgalata szamitégépes
szimulacidkkal

Kulcsszavak: termodinamikus integralds, Monte Carlo szimulacié, szamitogépes szimuldacio;
elegyedésvizsgalat

Az N,N-dimetilformamid és viz elegyedését vizsgaltam Monte Carlo szimulacidk segitségével, haromféle
vizmodell és 5 db DMF modell 15 kombindcidjat alkalmazva. Jelen dolgozatban termodinamikus integralds
segitségével szadmoltam az elegyedés soran fellépd energiavaltozast, Helmholtz szabadenergia valtozast,
illetve az entropia megvaltozasat, a teljes tartomanyban, tiszta viztdl tiszta DMF-ig. A modellkombinacidkat
két szempont alapjan értékeltem, mivel az elegyedési energia, szabadenergia és entrdpia értékei is
rendelkezésre allnak kisérleti adatok alapjan. [D. R. V. M. Cilense, A.V. Benedetti, “Thermodynamic
Properties of Liquid Mixtures.,” Elsevier Sci. Publ. Co., 1983, 63, 151-156.] Egyik szempontként vizsgaltam,
hogy milyen pontosan adjdk vissza a kisérleti eredményeket a szamitott értékek, illetve tanulményoztam,
hogy tudjdk-e a modellek reprodukalni a teljes elegyedést az egész koncentracids tartomanyban. Az
eredményeink azt mutatjak, hogy a DMF és a viz elegyedése er6sen nem idealis. Hig oldatokban mindkét
molekula a f6 komponens szerkezeti rendezettségét okozza, amit az entrdpia csokkenése alatamaszt. A
vizsgalt 15 modellkombinacio kozil csak 4 képes a teljes elegyedést reprodukalni és ezek kozil is 3 erésen
eltUlozza az elegyedés termodinamikai hajtéerejét (D paraméter). igy a DMF-viz elegy tulajdonségait a CS2
[Chalaris, M.; Samios, J. J. Chem. Phys. 2000, 112, 8581-8594.] DMF modell és a TIP4P/2005 vizmodell
[Abascal, J. L. F.; Vega, C. J. Chem. Phys. 2005, 123, 234505-1-12.] reprodukalja legjobban. Az eredményeink
azt is szemléltetik, hogy egy részleges negativ toltés athelyezése a N atomrél az O atomra a DMF molekulan
beliil, névelve annak dipélusmomentumat, javitja az adott modell vizzel valé elegyedését. A CS2 modellbdél
kiindulva, az athelyezendd toltést optimalizalva egy Uj DMF modellt javaslok, mely nagyon pontosan
reprodukalja a vizes DMF elegyedési Helmholtz

—_— CS2-TIP4P 2005
szabadenergidjat a teljes 6sszetételtartomanyon, illetve a 201 I
tiszta DMF bels6 energiajat, TIP4P/2005 vizmodellel 12 PRz
kombinalva. 14]
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Szintézisgdz/NOx gazelegyek égetésének reakcidkinetikai vizsgdlata

Kulcsszavak: nitrogén-oxidok; szamitogépes modellezés; részletes reakciomechanizmusok, kvantitativ
mechanizmus-dsszehasonlitds, lokalis érzékenységanalizis

One of the most important issues of recent times is the reduction of the emission of air pollutants which are
predominantly formed in the combustion of fossil fuels during energy production. NO, compounds (NO, NO,,

N,O) are one of the most important air pollutants.

This study investigates the computer modeling of the combustion of syngas (H,/CO) mixtures that also
contain NO, species. Though in gas turbines and reciprocating engines, nitrogen is initially predominantly
present in the form of N, of air (oxidizer), investigation of fuel/oxidizer gas mixtures doped with NO,
compounds is very important. First, NO, compounds, even in very small amounts, can influence the kinetics

of the oxidation of most fuels, which is called the sensitizing effect. Second, Ahmed et al. [1] showed that
kinetic fuel-NO, interactions are still not explored appropriately in hydrogen and syngas combustion
systems, which is necessary to describe the combustion of more complex fuels.

A large collection of experimental data from the literature (1834 data points from 14 publications) was
encoded into XML data files and was used for testing the performances of 16 detailed reaction mechanisms
available in the literature. The performances of these models were assessed by evaluating an averaged error
function that also considers the standard deviations of the experimental data [2]. This error function allows
the quantitative comparison of several mechanisms on large experimental data collections. It was found that
the mechanism of Wang et al. [3] has the best overall performance.

Local sensitivity analysis was performed on the kinetic and thermodynamic parameters of the best-
performing model to identify which model parameters should be the targets of parameter optimization in
the future. The two most sensitive reactions whose rate parameters were not optimized previously by our
research group [4,5] are reactions NO + O + M = NO, + M and NO, + O = NO + O,. Among the thermodynamic
parameters of nitrogen species, model predictions are most sensitive to the data of NO and the HONO radical
species.

[1] S. F. Ahmed, J. Santner, F. L. Dryer, et al., Energy Fuels 30 (2016) 7691-7703.
[2] T. Turdnyi, T. Nagy, I. Gy. Zsély, et al., Int. J. Chem. Kinet. 44 (2012) 284-302.
[3]1 Q.-D. Wang, Y. Sun, H. J. Curran, Energy Fuels 34 (2020) 949-964.

[4] T. Varga, C. Olm, T. Nagy, et al., Int. J. Chem. Kinet. 48 (2016) 407—-422.

[5] M. Kovdcs, M. Papp, |. Gy. Zsély, et al., Fuel 264 (2020) 116720.

Turanyi Tamas
Témavezetdk egyetemi tandr, ELTE TTK
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E6tvos Lorand Tudomdanyegyetem
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Szerves elektroaktiv anyagokat tartalmazé folyadékaramldsos akkumuldtorok dsszeallitdsa és
tanulmanyozasa

Kulcsszavak: elektrokémia,; akkumulator, folyadékaramlasos, cella; megijulo energia

A folyadékaramlasos akkumulatorok ujszeri és igéretes megoldast nyujtanak a napjainkban el6térbe keriild
megujulé energiaforrasok altal termelt energia taroldsara. Egyéb atmeneti energiatarolasi rendszerekhez
képest elénylik az egyszer(i méretnovelhetGség, illetve a teljesitmény és az energiakapacitas egymastdl
fliggetlen szabalyozhatésaga. Ma mar szamos orszagban nagy energiakapacitasi vanadium alapu
folyadékaramldsos akkumulatorparkokat Gzemeltetnek. Az ehhez hasonld, nehézfémsdkat tartalmazo
akkumulatorok hatranya az elektroaktiv komponensek magas beszerzési ara, melynek csokkentése
érdekében szerves elektroaktiv komponensek is alkalmazhatdk. Ezen kutatasi teriiletet az utébbi években
egyre ndvekvs tudomanyos érdeklédés ovezi.

A jelen Tudomanyos Didkkori dolgozatomban harom, szerves elektroaktiv komponenseket tartalmazé
folyadékaramlasos akkumulator 6sszeallitasat és az ezeken végzett vizsgalatok eredményeit részletezem. A
vizsgdlt rendszerek negativ elektrodjan az AQDS (antrakinon-2,6-diszulfonsav natriumsadja), pozitiv
elektrodjan a DMDQ (2,6-dimetil-3,5-bisz(morfolinometil)-1,4-hidrokinon) vegylletek vizes oldatait
alkalmaztuk grafit filc elektronvezet6 fazisok mellett. Az els6 két rendszerben a Fumasep VPX-20, a harmadik
rendszerben a Fumasep FAP-450 anioncserél6 membrant hasznaltuk.

A szakirodalomban ezen akkumulatorok vizsgalatanak legf6bb mddja a cellat jellemzé mennyiségek ciklikus
valtoztatdsa (ciklizalas), mely dolgozatom sordn megadott paraméterek melletti toltési- és kisttési
periddusok elvégzése alatti dram-fesziiltség gorbék felvételét jelentette. Ezen mddszer segitségével a
vizsgalt akkumulatorok szamos hatasfokjellemzéjét hataroztam meg. Az adatok kiértékeléséhez kiegészité
informacidként szolgalt a pozitiv elektréd referenciaelektréoddal szemben mért potencialkiilonbsége. A
celldbdl bizonyos ciklusok utdn mintakat vettiink, melyeket forgdékorongos ciklikus voltammetrids
mérésekkel vizsgaltunk. Ezen mérések pontosabb képet mutattak a toltéskapacitas csokkenésének okairdl,
igy segitettek a rendszerek fokozatos fejlesztésében.

A harom cella esetében szamitott hatdsfokjellemz6k névekedése a celldkon alkalmazott fejlesztésekkel
parhuzamban jél nyomon kovethetd volt. Az elkovetkezd akkumuldtorteszteléseket ezen eredmények
tukrében fogjuk végezni, kiemelt figyelmet forditva az oxigén rendszerbe jutdsanak megakadalyozasara,
illetve az optimalis tulajdonsagokkal rendelkezé ioncserélé membran kivalasztasara.

Témavezet§ Lang Gy6z6
egyetemi tanar, ELTE TTK
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E6tvos Lorand Tudomdanyegyetem
Természettudomanyi Kar

Laboratériumi kerozinégetési kisérletek szamitdgépes szimulacidja

Kulcsszavak: Kerozin égése; NOx csokkentés, Jolkevert reaktor; Szamitogépes szimuldciok

Kornyezetvédelmi szempontbdl nagyon fontos jo hatasfoki és alacsony szennyez6kibocsatasu
égetbberendezések fejlesztése. A Jézsa Viktor és kutatdcsoportja (BME Energetikai Gépek és Rendszerek
Tanszék) dltal kifejlesztett keverék- és hémérsékletszabalyozott (KHSZ) [1] éget6berendezés ilyennek
bizonyult a mérési adataik alapjan. Munkam célja az volt, hogy szimuldcidkkal aldtdmasszuk az altaluk mért
laboratdriumi mérési eredményeket, és jobban megismerjiik a koncepcidban rejl6 lehetGségeket. A vizsgalt
mérésekben tizelGanyagként JP-8 szabvany szerinti kerozint alkalmaztak.

A szimuldcidkhoz az OpenSMOKE++ [2] programot haszndltam. A szamitasok alapja a JP-8 kerozin égését a
HyChem [3] megkozelitéssel leird részletes reakciomechanizmus volt. A nitrogén-monoxid kibocsatasanak
szamitasahoz az alkalmazott mechanizmus tartalmazta a Glarborg-féle NOx-részmechanizmust is [4]. Az
egyesitett mechanizmus 201 anyagfajtat és 1589 reakciolépést tartalmaz.

Els6 szamitdsaimbdl kiderilt, hogy a jolkevert-reaktor (PSR) modell alkalmazhaté ennek az
égetbberendezésnek a leirdsara, azonban az égétérnek nem a teljes térfogataban megy végbe a homogén
oxidacié. Hovesztesség nélkiili égetberendezés feltételezésével nem tudtam visszakapni a mért fistgaz-
koncentracidkat, de a hGveszteséget is figyelembe véve sokkal redlisabb flstgaz-osszetételt szamitottam. A
szamitdsi és mérési eredmények tovabbra is eltértek egymastdl a szén-monoxid koncentracié esetén, ezért
szisztematikusan megvizsgaltam az éget6berendezés egyes paraméterei megvaltoztatdsanak hatasat. A
tartdzkoddsi id6 valtoztatdsa bizonyult a leghatdsosabbnak, igy sikeriilt a mért koncentracidkhoz hasonld
szamitott értékeket kapnom.

Az égetbberendezés gyakorlati alkalmazhatdsaganak jobb megértéséért tovabbi szimulacidkat végeztem.
ElGszor izoterm korllmények kozott vizsgdltam a kimend CO és NO moltorteket az éget6berendezés
hémérséklete valtozdsanak fliggvényében, majd az éget6berendezés nyomdsa vdltoztatdsanak hatasat
vizsgaltam a reaktor h6mérsékletére és a flistgdz 6sszetételére. Ez utdbbi kiilondsen fontos lehet, ha a KHSZ-
elvet ipari és repll6gép-gazturbindkban akarjak alkalmazni.

[1] J6zsa, V., Fuel, 291, 120200 (2021)

[2] Cuoci, A., Computer Physics Communications 192, 237-264 (2015)

[3] Xu, R., Combustion and Flame 193, 520-537 (2018)

[4] Glarborg, P., Progress in Energy and Combustion Science 67, 31-68 (2018)

Turanyi Tamas
egyetemi tanar, ELTE TTK
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Egy dinamikus elektrokémiai impedanciaspektroszkdpids mérésekre alkalmas potenciosztat
fejlesztése és alkalmazasa a katddos hidrogénfejlédés vizsgalatara

Kulcsszavak: potenciosztat; dEIS; HER, hidrogénfejlodés,; EIS

Tudomanyos diakkori munkam soran kifejlesztettem egy digitalisan vezérelhetd potenciosztat/galvanosztat
prototipust. A dolgozatban bemutattam a miszer tervezéséhez felhaszndlt elméleti megfontolasokat, a kész
mUiszer kapcsoldsi rajzat és aramkori terveit, a hardver 6sszedllitasat és az azt automatizalé - LabVIEW
nyelven szintén altalam irt — szoftver mikodését.

A miiszer Ujdonsaga, hogy képes egy elektrokémiai celldban a munkaelektréd impedancidjanak nagy
sebességl monitorozasara akar ugy is, hogy ezzel egy id6ben a rendszeren nagyjell tranziens potencio- vagy
galvanodinamikus  mérések is zajlanak. A ml(iszer ezeket a dinamikus elektrokémiai
impedanciaspektroszkoépiai (dEIS) méréseket Ugy teszi lehet6vé, hogy alkalmat ad az elektrdd potencialjanak
vagy aramanak egyszerre igen sok (tobb tiz, akar szaz) kisjell szinuszoiddal megvaldsitott perturbaciojara, és
a valaszjelek pontos mérésére. Utdbbira az aram méréshataranak maédositasa nélkil is lehetdség van, hiszen
a mUszer arammérd kore (barmely, a piacon elérhet6 potenciosztathoz képest egyedilalldé mdédon) nem
tiszta ellendllast, hanem egy hangolhat6 R-R|C kort tartalmaz. Az id6 fliggvényében mért
impedanciaspektrumok kiszamitasat egy, szintén a LabVIEW programnyelvben implementalt, Gauss-ablakos
gyors Gabor-transzformacion alapuld algoritmus teszi lehet6vé.

Sajat tervezésl és készitésd milszerem el6nyos tulajdonsagait a katdédos hidrogénfejlédéssel kapcsolatos
kisérletekkel demonstraltam. Kis jell szinuszoidos perturbacié mellett egyendrammal végeztem
elektroliziseket egy olyan arany elektrédon, amely hig savoldatba merilt. Lévén, hogy az ilyen rendszerekben
az elektrolizis hamar kimeriti a diffuziés réteg H* tartalmat, az elektrolizis kdézben mérhetd
kronopotenciogramok jellemzdé |épcsGs szerkezetliek lesznek. A kronopotenciogramok illesztését egy
témavezetém és szerzGtarsai altal kordbban publikdlt modell [1] dtdolgozasaval oldottuk meg, és ezzel
matematikailag becsililhetévé tettiik az elektrédfolyamat bizonyos paramétereinek (a reakcidsebességi és
diffuzios egyltthatdnak, illetve a toltésatlépési tényezének) az értékét. Az igazdn sikeres paraméterbecslés
ugyanakkor csak akkor valt lehet6vé, ha a mérés kozben az elektrodfeliilet kettésréteg-kapacitdsanak idébeli
valtozasat is kovetni tudtuk: e mérések megvaldsitdsdban jatszott kulcsszerepet az altalam kifejlesztett
mdszer.

[1] Galvez-Vazquez, M. J., Grozovski, V., Kovacs, N., Broekmann, P., Vesztergom, S., The Journal of Physical
Chemistry C. 124, 3988-4000 (2020)

Témavezetd Vesztergom Soma
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Periodikus jelenségek aramldsos reaktorban

Kulcsszavak: aramlasos kémia, autokatalizis, oszcillacio

Az dramldsos kémiat, ami azt jelenti, hogy egy reakciét a reaktansok folyamatos betdpldlasa mellett
jellemzéen egy cs6reaktorban hajtunk végre, napjainkban egyre novekvé érdekl6dés 6vezi. A kutatd-
fejleszté6 munka elsGsorban a szintetikus és analitikai kémiai alkalmazasokat célozza meg. Munkam soran
arra kerestem a valaszt, hogy miként viselkednek az autokatalitikus kinetikaju reakciék aramldsos
reaktorokban. Jél kevert nyitott reaktorokban ezek a reakcidk, killonosen tovabbi kémiai folyamatokkal
kib6vitve, olyan érdekes dinamikai jelenségeket produkdlnak mint a bistabilitas, az oszcillacié és a kdosz. A
folyamatos cséreaktorbeli viselkedésiik azonban kevésbé ismert. Kisérleteim soran négy kilonbozd
autokatalitikus kémiai rendszerben is hasonld jellegli periodikus jelenségeket figyeltem meg
cséreaktorokban. A kisérleteket liveghdl késziilt 1 mm atmérdjli csatornat tartalmazé reaktorban végeztem
el. Az alkalmazott aramldsi sebességeknél a Reynolds-szam kicsi (< 150), a Peclét-szam pedig nagy (> 1000),
azaz az aramlds lamindris jelleg(i és a diffuzié szerepe csekély. A reaktorok teljes hosszara jellemz6 atlagos
tartdzkoddsi id6 10-160 s. A megfigyelt jelenségek kialakuldasat az autokatalizis dltal szolgaltatott pozitiv és
az aramlas altal hozzaadott negativ visszacsatolas dsszjatékaval magyaraztam. Azt is megmutattam, hogy a
pumpak okozta periodikus aramlasi egyenetlenségek a kémiai rendszer gerjeszthet6sége révén jelentésen
feler6sodhetnek, ami szintén periodikus viselkedést eredményezhet. Ellen6rz6 kisérletek végeztem nem
auto- katalitikus kinetikdju reakciot, valamint harom kilonb6z6 pumpatipust hasznalva. A kisérleti
eredmények kapcsan szamos nyitott kérdés var még megvadlaszolasra, ezek koziil az egyik legérdekesebbnek
a megfigyelt jelenségek modellezését tartom.

/\'T

*
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A fulminsav (HCNO) és a formaldoxim (H,CNOH) kozotti H-atom addicids és H-atom
leszakitasos reakcidk vizsgalata asztrokémiailag relevans kérilmények kézott

Kulcsszavak: asztrokémia; csillagkozi tér; katalitikus ciklus,; para-Ho mdtrixizoldcios technika; IR
spektroszkopia

A csillagkozi térben 2023 elejéig tobb, mint 270 molekuldt és molekulaiont sikerilt kimutatni, amelyek kozil
a leggyakoribb részecske a H,. Ma az asztrokémia egyik legfontosabb kérdése az, hogy a H, hogyan alakulhat
ki a slrl molekulafelh6kben. Egy lehetséges magyarazat szerint a H, kialakuldsat katalitikus ciklusok
segithetik [1]. A katalitikus ciklusok olyan folyamatok, amelyekben két H-atom nem kozvetleniil, hanem egy
katalizatormolekulan keresztiil reagal egymassal, igy alakitanak ki egy H,-molekulat.

A kisérleteink célja két, asztrokémiai szempontbdl érdekes molekula, a fulminsav (HCNO) és a formaldoxim
(H,CNOH) kozétti katalitikus ciklus megfigyelése volt. Kiinduldsi anyagként az egyik kisérletben 1,2,5-
oxadiazolbdl generdlt HCNO-t, a masik kisérletben H,CNOH-t alkalmaztunk, igy az emlitett katalitikus ciklus
mind a HCNO, mind a H,CNOH iranyabdl vizsgalhato volt. A H-atomokkal lejatsz6d6 reakciok megfigyelését
para-H, matrixizolaciés technika tette lehetévé. A technika elénye, hogy a segitségével a matrixban nagy
hatékonysaggal alakithatok ki H-atomok, amelyek alaguthatassal gyorsan képesek diffundalni. A minta
részecskéivel taldlkozva a matrixban a H-atomok azokkal reakcidoba léphetnek, hidrogénezési és
dehidrogénezési reakcidk jatszodhatnak le. A reakcidk soran kialakulé gydkok a matrixban csapddzédnak,
emiatt spektroszkdpiai modszerekkel megfigyelhetdk.

Az eredményeink alapjan a HCNO és a H,CNOH molekula is reagal H-atomokkal a kisérletek T = 3,1 K
hémérsékletén, emiatt feltételezhets, hogy hasonld reakciok a sdrd molekulafelhék T = 10-20 K
hémérsékletén is végbe mehetnek, azaz lejatszédhat a HCNO és a H,CNOH kozotti katalitikus ciklus. Az
eredmények alapjan a HCNO és a H,CNOH mennyisége kapcsolatban all egymassal, a kvaziegyensuly a HCNO

molekula felé van eltolva. Ez magyardzhatja azt, hogy amig a HCNO molekula kimutathaté mennyiségben
jelen van a csillagkozi térben, addig a H,CNOH-t miért nem sikeriilt még detektalni.

[1] G. Vidali: Chem. Rev., 2013 (113), 8762-8782.

Tarczay Gyorgy
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Mddositott grafén-oxid korrdzid inhibicids hatasanak vizsgalata epoxigyanta rétegekben

Kulcsszavak: Korroziovédelem; Grafén-oxid; Epoxigyanta bevonat; Feliileti funkcionalizdlas; Nanokompozit
bevonat

A grafén-oxid (GO) kivald korrdzid inhibitorként hasznalhatd polimer bevonatokban. Alkalmazasanak egyik
hatranya, hogy agglomeratumokat képez. Ez a jelenség megsziintethet6 a GO tobbféle agenssel torténd
funkcionalizalasaval.

A kutatds célja a kilonb6z6 GO nanorészecskéket tartalmazd epoxigyanta (EP) antikorroziv hatasanak
tanulmanyozdsa cink hordozén. A GO feliletének moddositasa 3-aminopropil-trietoxi-szilan (APTES) és
poliamido-amin (PAMAM) dendrimer hasznalataval tortént. A dip-coating maddszerrel elGallitott
vékonyrétegek korréziovéds hatdsanak vizsgalata 3 (tomeg) %-os NaCl oldatban valdsult meg. A vizsgalt EP
rétegek 0,1 (tomeg) %-ban tartalmaztak a kovetkez6 nanorészecskéket: GO, redukalt GO, APTES-GO és
PAMAM-GO. Referenciaként egy inhibitort nem tartalmazo EP-réteg szolgalt.

A rétegek tanulmanyozdsa elektrokémiai impedancia spektroszképidval (EIS), rétegvastagsag-méréssel és
adhézids vizsgalattal tortént. A GO nanorészecskék kozotti morfoldgiai kiilonbségeket transzmisszids
elektronmikroszképpal (TEM), Fourier transzformacids infravords spektroszképiaval (FT-IR) és UV-Vis
abszorpcids spektroszkoépidval vizsgaltuk.

A mérési eredmények arra mutatnak, hogy a GO korrézidvédé hatdsa redukalassal csokken, mig felliletének
funkcionalizaldsdaval jelent&s novekedése érhetd el.

Dr. Szabo Gabriella Stefania
TémavezetSk Egyetemi adjunktus, ETDK RHK
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1-decén oligomerizacidjanak modell alapu optimalizacidja

Kulcsszavak: 1-decén; oligomerizdcio, cséreaktor modell; poli-alfa-olefin; optimalizdcio

Az 1-decén egy hosszu normallancu alkén, sok ipari szintézis kiinduldsi anyaga. Az egyik ilyen a szintetikus
kenbanyaggyartas, melynek sordn oligomerizaciéval allitanak el6 kivaléd tulajdonsagokkal rendelkezd
kenGolajokat. A folyamat katalizator jelenlétében vihet6 végbe, ennek anyaga sokfajta lehet, klasszikusan
Ziegler-Natta katalizatort vagy bor-trifluoridot alkalmaznak. Ezeknek a katalizatoroknak az a hatranya, hogy
nehezen kezelhet6ek, valamint kornyezetszennyezéek.

A jelenkori kutatdsok ezek kivaltasara iranyulnak, mégpedig f6ként metallocén komplexek, ionfolyadékok
alkalmazasaval, vagy egyéb hordozéra rogzitett katalizatorral. Ezen vegylletek f6 el6nye, hogy alacsonyabb
hémérsékleten is alkalmazhatdak, konnyen eltavolithatdak a termékbél és a kornyezeti terhelésik is kisebb.
Munkam soran irodalmi mérési adatokra tamaszkodtam. Laboratériumi méretl Ustreaktorbdl szarmazé
mérési adatsorokra illesztettem tobbfajta kinetikai modellt. Az egyes modellekkel szamolt eredményeket
hasonlitottam 0ssze mas irodalmi eredményekkel és a szamitott hibak 6sszevetésével allapitottam meg,
hogy melyik lesz a legmegfelel6bb kinetikai modell a folyamat leirdsara. Ezek utan a kilénb6z6 mérési
hémérsékletekbdl szarmazé adatsorokat felhasznalva szamitottam a kinetikai és adszorpcids paraméterek
hémérséklet figgését, melyeket Arrhenius tipusu egyenletekkel kozelitettem. A tovabbiakban az el6zetesen
megallapitott paraméterek felhasznaldsdval kiilonb6z6 bonyolultsagu cs6reaktor modelleket irtam fel.
El6szor is idedlis dugodramu cs6reaktorként kezelve, majd figyelembe véve az axidlis irdnyu keveredést. Az
axialis keveredési tényezd becsléséhez az aramldsi viszonyok és a katalizator szemcsében létrejové diffuzids
folyamatokat figyelembevevé analdgidkat alkalmazé mddszert haszndltam, ami alkalmas az axialis
keveredési tényezd becsiilt értékének meghatdrozdsara. Végil a megalkotott csGreaktor modellt
felhasznalva az optimalis mlveleti paraméterek meghatarozasat szélsGértékkereséssel végeztem. A cél a
lehetd legnagyobb viszkozitasu és minimalis olvadaspontu termékelegy el6allitasa volt.
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Politejsav reaktiv szivdsitasa

Kulcsszavak: politejsav, termoplasztikus elasztomer;szivositas,titészilardsag

Az ismert biopolimerek kozll a politejsav (PLA) a legintenzivebben kutatott és hasznalt természetes
alapanyagu, egyuttal biolégiailag lebomlé alifas poliészter. El6nyos fizikai és mechanikai tulajdonsagai —
ugymint atlatszésag, szilardsag, merevség miatt szdmos kutatds Gsszpontosit a biopolimer alkalmazasi
terlleteinek szélesitésére. E cél érdekében azonban az eredend8en rideg PLA szivdssagat novelni kell,
amelyre az elasztomerekkel torténé tarsitas kézenfekvé megoldds. A PLA lancvégi hidroxil- és karboxil
csoportjai azonban erGsen polarosak, mig az elasztomer fazis a funkcids csoportok hianya miatt altalaban
apolaros, igy koztik a hatarfeliileti fesziltség nagy, ami reaktiv kompatibilizalast tesz sziikségessé. Ez
megvaldsithatd olyan funkcionalizdlt elasztomerek alkalmazasaval, amelyek kozvetlen kapcsolatot
biztositanak a matrix és az eloszlatott fazis kdzott.

Kutatdmunkam soran a PLA Ut6szildrdsaganak reaktiv kompatibilizacioval torténé novelésével foglalkoztam.
Reaktiv extruzidval allitottam eld etilén-butil-akrilat—glicidil-metakrilat terpolimerrel (EBA-GMA) szivésitott
PLA mintakat. F6 célom nagy mechanikai teljesitményd, csokkentett adaléktartalmu biopolimer alapanyag
kifejlesztése volt, amely okoldgiai és gazdasagi szempontokbdl egyarant elényos alternativat nydjthat az
originalis mlanyagokkal szemben. Ennek érdekében az extrizié hémérsékletének hatasat vizsgaltam a PLA
EBA-GMA kompatibilizacié reakcidjara, illetve kozvetlenll az tdszildrdsag-novelés hatékonysagara. Azt
talaltam, hogy azonos (15 m%) EBA-GMA tartalom esetén csupdn az extruziés hémérséklet 190°C-rél 260°C-
ra torténd novelésével a bemetszett Izod Gt6szilardsag 5 ki/m2-rél 21 klJ/m2-re névelhet6 anélkil, hogy az
egyéb mechanikai jellemz6k (pl szildrdsag, merevség) szamottevéen megvaltoznanak. Mashogy
megkozelitve, a gyartasi paraméterek optimalis megvalasztasaval azonos — pl. 20 kl/m2-es — Gt8szilardsag
35%-kal kevesebb reaktiv szivosité adalékkal valt elérhetévé, amely jelentds koltségcsokkentést jelent.
Széleskorl morfoldgiai (optikai mikroszkdpia, pdasztazé elektronmikroszkdpia), szerkezeti (differencidlis
pasztazé kalorimetria, termikusan stimulalt &ram mérés) és reoldgiai (6mledék folyasi index mérés, rotacids
reometria, 0mledékkeverés soran mért nyomatékfelvétel) vizsgalatokkal bizonyitottam, hogy a hatékony
Ut6szilardsag-novelés a magasabb gyartasi hémérsékleten intenzifikdlt kompatibilizacids reakcidval, azaz a
reaktiv szivdsitds megndvelt hatékonysagaval all 6sszefliggésben.

Dr. Bordacsné Bocz Katalin
Témavezeték Tudomanyos munkatars, BME VBK
Dr. Ronkay Ferenc Gyorgy
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Acetilszalicilsav segédanyagos kristalyositasa integralt tartaly- és cs6kristalyositd rendszerben

Kulcsszavak: kristalyositds, segédanyag, folyamatos, kisérlettervezés

A gyodgyszeriparban a kristalyositas a hatéanyagszintézis és a készitménytechnoldgia hatarterilete, melynek
célja az elGallitott hatdanyag kinyerése, tisztitdsa és a kristdlyositasi folyamatparaméterek megfelel6
megvalasztasdval a termék kristalymorfoldgiai tulajdonsagainak (polimorfia, kristalyhabitus, szemcseméret
és -eloszlas) kedvezd befolyasolasa. Az utdbbi évtizedekben a kiilonb6z6 gydgyszerhatdsagok felismerték a
folyamatos technolégidkban rejl6é elényoket és azok gyogyszeripari kihasznalatlansagat, ezért szamos olyan
ajanlast fogalmaztak meg, amelyek hatasara a gyogyszercégek kutatni, fejleszteni és lassanként adaptalni
kezdték az egyes gyartasi lépések, példaul a kristalyositas folyamatos valtozatait. A két legelterjedtebben
hasznalt folyamatos kristalyositd berendezés — a tartalykristalyositd (Mixed Suspension Mixed Product
Removal, MSMPR) és a csdkristalyositd (Tubular Crystallizer, TC) — alkalmazasdval szamos kutatas foglalkozik
azonban eddig kevés, ezek Osszekapcsolasat bemutatd publikacidé sziletett. A termék morfoldgiai
tulajdonsagai a kiilonféle kristalyositasi segédanyagokkal is moddosithatdék, bar ezek folyamatos
kristalyositasban torténd felhasznalasaval szintén kevesen foglalkoztak.

Ennek megfelel6en dolgozatom célja egy integralt kristalyositérendszer fejlesztése egy acetilszalicilsav (ASA)
tartalmu reakcidelegy folyamatos segédanyagos kristalyositasara. Munkam soran egy ultrahangozott
cs6kristalyositot és egy tulfolyds, bukdgattal szerelt tartalykristalyositot integraltam az egyes kristalyositasi
folyamatok elvalasztdsa céljabdl. A cs6kristalyositdoban az elsédleges nukleacidt, mig a tartalykristalyositéban
a csOkristalyositoban képz6d6 kis szemcsés termék készitménytechnoldgiai viselkedésének javitdsa a
kedvez6 kioldddasi sebesség megtartdsa mellett. Emellett munkdm soran vizsgaltam kilonb6z6
kristalyositdsi folyamatparaméterek (hémérséklet, 6sszadagoldsi sebesség — tartézkodasi id6, polimer
segédanyag mennyiség termék mennyiségre (termelés, termelékenység) és minGségére (szemcseméret,
kristalyhabitus, szemcseméret-eloszlas, tisztasag, gordilékenység) gyakorolt hatdsat. Az dltalam létrehozott
rendszer alternativat kinal az ASA reakcidelegy feldolgozasara, valamint a kedvez6 morfolégiamddositasnak
kdszonhetben lehetGséget teremt akar a kristdlyositast kovets formulalasi technoldgia egyszer(isitésére.

Dr. Pataki Hajnalka
Témavezeték egyetemi adjunktus, BME VBK
Dr. Marosi Gyorgy
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Ultrahangos extrakcid kinetikai vizsgalata kerti kakukkf (Thymus vulgaris L.) modellnévényen

Kulcsszavak: ultrahang; extrakcio, szakaszos; kinetika; anyagdtadas

Az ultrahangos extrakcid egy lehetséges zo6ld alternativdja a konvenciondlis extrakcios eljardsoknak. Az
ultrahang hatdsara fellépd intenziv keveredés és kavitdcios jelenségek befolyasoljdk a szildrd-folyadék
anyagatadast és annak sebességét. A folyamatot jellemz&en két f6 szakaszra bontjak: egy kezdeti meredek
felfutasu szakaszra, ahol a felileti leoldédas dominadl, és egy ezt kovetd, feltehetGen szildard tombfazisbdl
torténd lassabb diffuzios és kioldddasi szakaszra[1].

Munkam sordn a kerti kakukkfl szakaszos ultrahangos extrakcidjat vizsgaltam 99,8 %-os etil-alkohol
extrahalészerrel, 1:15 [g kakukkfd/ml] arannyal, 666,67 W/ energias(ir(iség mellett. Vizsgalataimat 302, 315,
valamint 333 K temperalas mellett végeztem el, 0,1-0,2 és 0,5-0,63 mm-es szemcseméretld kakukkf(
frakcidkon. Minden h6mérsékleten, mindkét frakcié esetén 6t mérési pont késziilt (1, 3, 5, 10 és 20 percig).
Minden mérés haromszori belsé mintavétellel és mérési pontonként harom ismétléssel tortént, az
eredmények mérési bizonytalansaganak vizsgalatara.

Eredményeim az emlitett klasszikus extrakcids folyamatokra jellemzé két f6 szakasztdl eltértek. A felfutasi
szakasz nem megfigyelhetd, az els6 mérési pontnal jellemz&en 50% feletti a kihozatal a maximalis hozamhoz
[g extrakt/ 100 g szaraz novény] viszonyitva. A folyamat feltérképezésére az irodalomban eddig alkalmazott
empirikus és analitikus ultrahangos extrakciéra korabban alkalmazott egyenletek [2-3] vizsgalataval
kimutathatd az els6 szakasz hidnya a mérési tartomdanyban. Vagyis megfelel6en magas energias(riség
mellett a lemosast kozel pillanatszerlien meg lehet valdsitani. Mivel a mérés h6mérsékletétdl fliggetlendl
tapasztalhato a jelenség, feltételezhetd, hogy héérzékeny anyagok extrahaldasakor a mdédszer hatékonyan
alkalmazhaté.

[1] Petrovi¢S. S. és munkatarsai, “Comparative analyses of the diffusion coefficients from thyme for different
extraction processes,” Journal of the Serbian Chemical Society, 77. kotet, 6. kiadas, oldalak 799-813, 2012.

[2] Tao Y. és munkatdrsai, “Kinetic modeling of ultrasound-assisted extraction of phenolic compounds from
grape marc: Influence of acoustic energy density and temperature,” Ultrason Sonochem, 21. kotet, 4. kiadas,
oldalak 1461-1469, 2014.

[3] Ali A. és munkatarsai “Ultrasound-assisted extraction of natural antioxidants from betel leaves (Piper
betle): Extraction kinetics and modeling,” Separation Science and Technology (Philadelphia), 53. kotet, 14.
kiadds, oldalak 2192—-2205, Sep. 2018.
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Biszfenol-A monomer el8allitdsa poli(biszfenol-A)-karbonat hidrotermalis depolimerizacidjaval

Kulcsszavak: hidrotermdlis, monomerszintézis, félfolyamatos, depolimerizacio

Korunk nagy kihivasa a folyamatosan novekvs gazdasdg igényeinek, és kornyezetiink véges er6forrasainak
Osszehangoldsa. A mlanyagok esetén szamos kilonleges tulajdonsaguk mellett jelent&s problémat jelent,
hogy lebomlasuk a természetben sokszor nehezen, vagy egyaltaldn nem megy végbe, emellett a kornyezetbe
kiker(il6 mdanyaghulladék sokféle kornyezetvédelmi és egészségligyi kockazatot hordoz. A miianyagok
Ujrahasznositasa lehetGséget teremt a hulladék visszacsatorndzasdra a gazdasdg vérkeringésébe
alapanyagként. Fontos eszkO6z ebben a torekvésben a kozvetlen ujrafelhasznalds mellett a konverzids
technoldgidk terilete, vagyis a muianyaghulladék kémiai atalakitdsa az ipar szamara hasznosithato
anyagokka. A konverziés technoldgidk csoportjaba tartozik a hidrotermalis depolimerizdcio, melynek
lényege, hogy az alapanyagot magas hémérséklet(i és nyomdsu vizben reagiltatva a polimer monomerjét,
vagy mas értékes bomlastermékeit nyerjiik vissza.

A poli(biszfenol-A-karbonat) egy mdszaki mlanyag, kilonleges tulajdonsagai miatt specialis alkalmazasi
terliletei az autdipartdl az optikai adathordozdkig terjednek. Az irodalomban csak szakaszos hidrotermalis
depolimerizaciojat vizsgaltak jellemz6en 250-350 °C h6mérsékleten 1-2 oras reakcididé mellett. Sokféle és
nagymennyiség(i oldott bomlastermék keletkezését figyelték meg 5-8,24% maximalis biszfenol A
monomerhozam mellett. [1-2]

Dolgozatom célja egy olyan eljaras fejlesztése, melyben a poli(biszfenol-A-karbonat)-bél hidrotermilis
depolimerizaciéval biszfenol-A nyerhet6 ki. A megtervezett és megvaldsitott félfolyamatos berendezésben
megfelel6 tartomdanyban szabalyozott atlagos tartézkodasi idé (1-3 perc), hémérséklet (300 °C), nyomas (12
MPa) és segédaram (0,45 mol/dm3 koncentraciéju NaOH-oldat) mellett a polimer teljes konverzidja
elérhet6. A folyadéktermék feldolgozasara kidolgozott kicsapdsos kristalyositdssal kombindlva az
optimalizalt hidrotermdlis depolimerizacidt 55% preparativ monomerhozamot értem el j6 ismételhetGség
mellett. Az igy kristalyos formaban kinyert biszfenol-A monomer termék tisztasaga kiemelkedd, tovabbi
tisztitasi [épések nélkil is 94%-os.

[1] H. Tagaya, K. Katoh, J. I. Kadokawa, and K. Chiba, Polym. Degrad. Stab., 1999, 64, 289-292.
[2] X. Zhao, L. Zhan, B. Xie, and B. Gao, Chemosphere, 2018, 207, 742-752.
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Folyamatos olvadék granuldldson alapulé rendszer koffein-tartalmu tablettak el&allitasara

Kulcsszavak: folyamatos rendszer, olvadék granuldlas; ikercsigas granuldlas, méretnévelés

A folyamatos technolégiak egyre nagyobb szerepet toltenek be a vegyiparban. Az egyik legnagyobb jele
ennek, hogy a hagyomdanyosan szakaszos gyartast preferdld gyogyszeripar teriiletein is kezd teret nyerni
magdanak ez a gyartasi mddszer. Ez kdszonhetd a folyamatos gyartds megannyi el6nyének, illetve annak, hogy
az elmult évtizedekben jelent6sen megndtt a folyamatos technoldgiak fejlesztésével foglalkozd kutatasok
szama.

A folyamatos technoldgiak kozil az ikercsigds granuldlas egy alternativ megolddsa lehet a jelenleg
leggyakrabban haszndlatos szakaszos granuldlasnak. A granuladlds egy, a gydgyszeriparban gyakran
alkalmazott eljarads, mely alkalmas porkeverékek porfolydsi tulajdonsagainak és tablettazhatésaganak
javitadsara, tovabba elkeriilhet6vé teszi a kilonb6z6 szemcseméret(i alkotdk fajtazédasat is. Az olvadék
granulalas, mely a granuldlas egyik fajtaja, kiilonosen igéretes technoldgia. Az eljaras soran a részecskék
aggregalasa egy olyan kotGanyag jelenlétének koszonhets, melyet olvadaspontja kozelébe vagy folé
melegitenek, igy a hatdbanyag megolvasztasa vagy viz hozzdadasa a rendszerhez elkerilhet6.

TDK munkam soran koffein-tartalmd porkeverék folyamatos olvadék granulalasat valdsitottam meg
polietilén-glikol kot6anyaggal egy ikercsigas késziilékben. Célom egy integralt folyamatos rendszer
megalkotdsa volt, mely az adagolast és az olvadék granuldldst kovetéen a folyamatos h(itést, &rlést
(,regranuldlast”) és tablettazast is tartalmazza. Munkdm sordn sikerrel létrehoztam a fent emlitett
folyamatos rendszert, melynek segitségével javitottam a kezdeti, koffein hatéanyag tartalmu keverék
porfolyasi tulajdonsdgait és tablettdzhatdsagat. A granuldtumokat és a bel6llk készitett tablettakat analitikai
vizsgalatoknak vetettem ald, hogy megtaladljam a rendszer optimalis m(ikodési paramétereit, tovabba a
rendszert valds id6ben, in-line is nyomon kdvettem. Végiil a rendszer méretnovelését is sikerrel hajtottam
végre.

Dr. Nagy Zsombor Kristof
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Karvedilol segédanyagos kristalyositasa

Kulcsszavak: segédanyagos kristalyositas, oltas; morfologia javitds

Gyogyszerhatdanyagok segédanyagok jelenlétében végzett heterogén kristalyositdsa hatékony alternativaja
lehet a hatdanyag fizikai tulajdonsagainak mddositasdra. A  leggyakrabban alkalmazott
készitménytechnoldgiai segédanyagok (polimerek) a kristalyosodas mechanizmusanak maddositasaval
valtoztathaté a hatdanyag szemcsemérete, szemcseméret-eloszlasa, szemcsealakja, kontrollalhatd a
kristalyszerkezet. Ezen fizikai tulajdonsagok javithatjdk az adott hatdanyag felszivodasat, kedvezdbb
porreoldgiai tulajdonsagok miatt feldolgozhatdsagat. A gyartas soran alkalmazott formulalasi |épések szama
leredukalhatd, mellyel energia- és koltséghatékonyabba valik. A segédanyagok kristalyositasban betoltott
szerepére tobb szakirodalmi példa létezik, am pontos mechanizmus magyarazatok maig vitatottak. A
kutatomunkdm célja egy modern gyodgyszerhatdéanyag segédanyagos kristalyositasa, kedvez6bb
terméktulajdonsagok elérésére.

Karvedilol szakaszos h(itéses kristalyositasat végeztem Polivinil-Pirrolidon (PVP) segédanyag alkalmazasaval,
mely sordn vizsgaltam a segédanyag kristalyositasban betoltott szerepét, a kilonbozs folyamatparaméterek
fliggvényében. El6kisérleteim alapjan a PVP hatdéanyag aggregaciot elGsegité hatasat tapasztaltam, igy a
tovabbiakban 2 valtozds kisérlettervben vizsgaltam a hiitési sebesség és a polimer koncentracié hatasat a
termék szemcseméretére, szemcseméret-eloszlasara és habitusara, valamint az ezekbd6l addédo
gordilékenységére. Oldhatdsagi kisérleteket végeztem kilonb6zé polimer aranyokkal, az idealis oltdsi
hémérséklet kivalasztdsara. A kisérletterv eredményeib8l megallapitottam, hogy a polimer nélkiili referencia
termékhez képest a polimer a vizsgalt paraméter térben (0,1 °C/perc-1°C/perc, 2 %-10 %) a termelést csekély
mértékben modositotta (89% -->78%), gyors hiités és oltas mellett aggregalddast tapasztaltam. Oltas nélkiil
gyors h(itési sebességek mellett a rendszer nem kristdlyosodott. A hatdanyag kristalyszerkezete minden
esetben a kinetikailag preferdlt polimorf volt. A tovabbiakban az aggregalddas el6segitésére
kisérletsorozatot végeztem szamos htési bedllitassal, allandé polimerkoncentracié mellett, melyben
vizsgaltam az oltas szerepét. Az eredmények alapjan a polimer aggregdlddast elGsegité hatasa oltas nélkiil,
kis hiitési sebességek mellett valt jelent6ssé, ekkor a nukleaciot és a kristdlyndvekedést befolydsold hatdsa
is egyarant érvényesiilt. A szférikus kristalyaggregatumokbdl allé termék gordilékenysége tobb kategdriat
javitva kedvez6 minGsitésl lett.

Dr. Pataki Hajnalka
egyetemi adjunktus, BME VBK
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Folyamatos granuldlason alapulé technoldgia fejlesztése

Kulcsszavak: ikercsigds granulalds, folyamatos szaritds, folyamatos rendszer, dextroz granulatum

A folyamatos gyartasi technoldgiak jelent6sége az elmult évtizedekben rohamosan nétt, alkalmazasuk a
vegyipar szdmos teriletén — koztik az élelmiszeriparban — mar bevett gyakorlat, de egyre nagyobb
jelent6séget kapnak a hagyomadanyosan szakaszos technolégidkon alapuld teriileteken is, mint példaul a
gyobgyszeriparban. Alkalmazasuk szdmos el6nnyel jar, igy egyre tobb kutatas foglalkozik a fejlesztésiikkel,
valamint a mukodtetésikhoz elengedhetetlen, valdos id6ben mikoéds folyamatfeliigyel6 és -elemz6
rendszerek megalkotasaval.

A folyamatos ikercsigds granuldlas is egy igen igéretes folyamatos technolégia, melynek nagy jelentGsége
lehet mind az élelmiszer, mind a gyogyszeripar teriletén. Granuldlassal javithatok egyes anyagok porfolyasi
tulajdonsagai, préselhetdségiik, tovabba elkerlilhet6 a porkeverékek fajtdzddasais. Bar a granulalast jelenleg
leggyakrabban szakaszos mddon végzik, a folyamatos moddszer is egyre nagyobb figyelmet kap,
alkalmazasanak szamos elénye van.

Kutatdmunkam célja egy Osszetett, folyamatos rendszer megalkotdsa volt, mely az ikercsigds nedves
granulalason alapult, és mellyel a feldolgozni kivant dextroz-monohidrat tablettazhatésaga nagymértékben
javithatd. A dextréz-monohidrat egy igen elterjedt élelmiszer- és gydgyszeripari alapanyag,
alkalmazhatésaganak azonban hatart szab, hogy a hagyomanyos technoldgiaval el&allitott kristalyos forma
egy rosszul gordilé és nehezen kezelhet6 por, a préselhetdsége és igy a beldle elGallitott tablettdk torési
szildrsdga rossz, ez utdbbiak mar kis er6 hatasara eltornek. Ezért célom egy olyan integralt rendszer
megalkotdsa volt, mellyel az anyag ezen tulajdonsdgai javithatdk, és mely kozvetleniil beilleszthet6 a dextréz
el6dllitdsara hasznalt hagyomdanyos gyartdsi sorba. A megalkotott rendszer kulcslépése az ikercsigas
granulalast volt, amihez folyamatos adagoldst, szaritast és 6rlést (regranuldlast) kapcsoltam. Munkdm soran
sikerrel javitottam a kész granulatumok és a bel6lik elGallitott tablettak tulajdonsagait, meghataroztam a
folyamat kritikus paramétereit és optimalis m(ikddési beallitasait, tovabba a termékek analitikai vizsgdlatat
is elvégeztem. Az igy el6allitott granulalt dextréz-monohidratbdl megfelelé tablettdk gyarthatok, melyek
nemcsak a legnépszer(ibb gyégyszerformdanak szamitanak, de az élelmiszeripar teriletén is igen elterjedtek.

Dr. Nagy Zsombor Kristof
egyetemi docens, BME VBK

’ » Domokos Andras

TémavezetSk tudomanyos munkatdars, BME VBK
Szabo Edina

tudomanyos munkatars, BME VBK
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Bioetanol el8allitasa elektrofermentacids technoldgiaval

Kulcsszavak: bioetanol; elektrofermentacio, elektrodpotencial; redox egyensuly; Saccharomyces cerevisiae

A mikrobidlis fermentacié soran kiilonb6z6 mikroorganizmusok metabolikus Utjait felhasznalva alakitunk at
valamilyen szubsztratot a kivant termékké. Erre példa az etanol gliikdzbdl vald el6allitasa Saccharomyces
cerevisiae élesztégombaval. Az elektrofermentdcidé egy olyan eljaras, mely soran a fermentdciét végz6
mikroorganizmusok metabolizmusat kontrollaljuk elektrokémiai Uton. Ennek soran a reaktorban elhelyezett
elektrodok kozti potencidlkiilonbség hatasdra tobblet redukald erd biztosithatd a sejtek szdmdara, mely
hatdssal lehet annak anyagcserefolyamataira, illetve akar Uj metabolikus utakat is megnyithat.

Az elektrofermentacié soran szamos tényez6 befolydsolhatja a hozamot, szelektivitast és produktivitast,
ilyenek az elektrédok tipusai, az elektrodpotencidl értéke, a felhaszndlt mikroorganizmus, annak kérnyezete,
a kezdeti szubsztratkoncentracio, valamint a pH is.

A jelen munkdban azt vizsgaltam, hogy egy adott etanoltolerans Saccharomyces cerevisiae torzset
felhasznalva a klasszikus fermentacidohoz képest az elektrofermentacié alkalmazasa milyen hatassal van az
etanol elGallitasara. Vizsgaltam tovabba az elektrédpotencial, valamint kilonb6z6 katdd tipusok hatasat is.
Az eredmények alapjan az elektrofermentacio igéretes stratégidanak bizonyulhat az etanol termelés
intenzifikdlasara, hatasa pedig a hozam novelése mellett a révidebb lag-fazis, teljesebb konverzié és értékes
melléktermék képz&dés formajaban nyilvanult meg. A hozam, a konverzié, valamint a szelektivitas is
méréseim soran jelentésen novekedett az elektrofermentacio sordn a referencia fermentaciéhoz képest.

Kook Laszlo
tanszéki mérnok, PE MK
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Kilénb6z8 hé6mérsékleten kezelt zeolitok regenerdcios ciklusainak vizsgalata

Kulcsszavak: természetes zeolit; adszorpcio; szén-dioxid, regenerdcio

Afosszilis és az alternativ anyagok termikus hasznositdsa soran keletkezett gdztermékek nagy mennyiségben
tartalmaznak szennyezdket. Az alternativ alapanyagok, mint a biomassza pirolizise, gdzositdsa soradn a
gaztermék az alapanyagtodl fliggéen szamos komponenst (CO,, H,S, kénnyebb szénhidrogének, HCI, NH,)
tartalmazhat a szintézisgaz (H,, CO) mellett, melyek eltavolitasa sziikséges a tovabbi felhasznalasuk miatt.
Annak érdekében, hogy a gaztermék tovabbi eljarasokban felhasznalhato legyen, tisztasagat tekintve szamos
elvarasnak kell megfelelnie. A keletkezett gaztermék komponenseit vizsgalva a szén-dioxid eltavolitasa
kulcsfontossagu, mivel a kornyezetre negativ hatdssal rendelkezik, emellett egyes eljarasokban, pl. Fischer-
Tropsch katalizatorméreg. A f6bb tisztitdsi eljarasok koziil az abszorpciot és az adszorpcidt fontos
megemliteni. EI6bbinél a leggyakoribb mddszer a kilénb6z6 aminokat (pl. MEA, DEA) alkalmazd eljaras vagy
a lugos mosas. Az adszorpcidt tekintve kilonbo6z6 fém-oxidokat, aktiv szenet, zeolitokat alkalmaznak, melyek
nagy BET felllettel és porustérfogattal rendelkeznek.

A TDK munkam folyaman modellelegybdl, kiilonb6z6 hémérsékleten kezelt természetes zeolit, jelen esetben
klinoptilolit, regeneracids ciklusait vizsgaltam, a szén-dioxid koncentracidjanak valtozasat nyomon kovetve.

Zsinka Viktoria
tudomanyos segédmunkatars, PE MK
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Katalizatorok regeneracids ciklusainak vizsgalata biomassza elgazositasa soran

Kulcsszavak: biomassza; elgdzositds, szintézisgadz, katalitikus eljardsok

A fosszilis energiahordozéktdl valé fliggés csokkentése kiemelten fontos napjainkban, az egyre szigorodd
Unids elGirdsok miatt, illetve a fenntarthato fejl6dés érdekében. A biomassza, mint alternativ alapanyag
szamos kutatds alapjat képezi. F6bb elénye, hogy forrasat tekintve szamos fajta lehet, emellett elérhetdsége
allandg, és mindemellett megujuld energiaforras. Energiatartalmanak visszanyerését tekintve a pirolizis, az
elgdzositas, illetve a vizg6z0s pirolizis-reformalds igéretes megoldast kindl. Az emlitett folyamatokban nyert
szintézisgaz az egyik legfontosabb vegyipari intermedier, mely szdmtalan értéklanc alapja. Szakirodalmi
adatok alapjan a leggyakrabban alkalmazott katalizatorhordozék a zeolitok, illetve az aluminaszilikatok.
Annak érdekében, hogy a keletkezett gdz hozama és hidrogéntartalma novekedjen, atmenetifém
katalizatorokat alkalmaznak (pl.: Ni, Ce). A szintézisgaz mennyiségének novelése mellett, kimondottan fontos
a szén-dioxid tartalom csokkentése, mely az egyensulyi reakciok eltolasaval vagy ad/abszorpcidval is
lehetséges. A minGségi és mennyiségi feltételeket teljesité termék keletkezésének alapja a folyamat
optimalizaldsaban és a megfeleld katalizator kivalasztasaban rejlik, tovabbd a gazdasagi szempontokat
el6térbe helyezve a katalizatorok regeneralhatdsaga kulcsfontossagu kérdés.

A kutatasi téma kidolgozasanak elsé része a szakirodalmi attekintés, mely a kiilonb6z6 eredetl biomasszak
rovid jellemzését, illetve Ujrahasznositasi lehet&ségeit mutatja be, az elgdzositdsra fokuszdlva. A TDK
dolgozat k6zéppontjaban az alkalmazhaté katalizatorok ismertetése, jellemzése és regeneralhatdsaga all. A
kutatdsi munka folyaman biomassza tobbzdnas katalitikus elgdzositasa zajlik. A f6 feladat a megfelel6
paraméterek kivalasztasa és a regeneracios ciklusok vizsgalata.

Témavezetd Zsinka Viktoria
Tudomanyos segédmunkatars, PE MK
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PES kapillaris membranmodul vizsgalata membran gradosztat reaktorban torténd alkalmazas
céljabal

Kulcsszavak: biofilm; metabolitok; Streptomyces; ultrasziirés;

A TDK dolgozatom alapjadul a Membran Gradosztat Reaktort (MGR) vettem, amely egy Uj innovativ médszer
a biotechnolédgia teriletén. Az MGR oOtlete mar az 1980-as években felmeriilt, de csak 1999-ben
szabadalmaztattdk. Lényegében egy membran bioreaktor, amellyel extracellularis mdsodlagos metabolitok
termelését teszi lehet6vé. Az MGR reaktor mikodéséhez a membran teljes boritottsaga nagyon fontos. Az
egybefligg6 mikroba biofilm belsé rétegének, ami a kapillarishoz kozeli részénél taldlhatd, jobb hozzaférése
van a kapillarisokban aramlé friss tapoldathoz. A biofilm 6regedd része, amely kevesebb tapoldathoz jut,
szekunder metabolitok termelésébe kezd. Ezért fontos a megfelel6 membranmodul alkalmazasa az MGR-
ban. Munkam soran kiilonb6z6 biomassza tartalmd mikroorganizmus szuszpenzidkkal dolgoztam, mely
fonalas baktériumot, illetve fonalas gomba micéliumot tartalmazott. Mivel mind a ketté mikroba tipus fontos
termel6 szervezet, igy a biotechnoldgidban jelent6s szerepet latnak el. Kiemelt fontossagu a Streptomyces
nemzetségbdl szarmazd Streptomyces coelicolor baktérium. A masodlagos metabolitként termelt
aktinorodin szamos hasznos (pl.: antibakterialis, virus ellenes, tumor ellenes) tulajdonsaggal rendelkezik. A
Biomérnoki, Membrantechnoldgiai és Energetikai Kutatd Csoport, ahol munkdmat végeztem ezzel a mikroba
torzzsel szeretne tovabbi MGR vizsgalatokat végezni. Valasztasom emiatt esett a S. coelicolor baktériumra.
TDK munkdam célja, hogy megvizsgaljam egy PES kapillaris ultrasz(ir6 membran alkalmassdgat a membran
gradosztat reaktorhoz torténdé felhaszndlashoz, illetve az, hogy kialakithaté-e a membran modulon
egybefiliggd, stabil biofilm raszlrési technikaval. A membrdanfelilet eltémd&désének vizsgdlata alapjan a
szlirési eljards nem megfelel6 az egybefliggd biofilm kialakitdsdhoz. A kivalasztott paraméterek
valtoztatdsaval el tudtam érnijavuldst. A jov6ben tovabbi méréseket szeretnék elvégezni, a teljes boritottsag
elérésének érdekében, ezzel tovabb Iépve egy folyamatosan miikddé MGR lzemeltetéséhez

Témavezetsk Hiilberné Beyer Eva Anna
Tanszéki mérnok, PE MK
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Fénymodulald kolloidrészecskék szuszpenzidi: elSallitas és jellemzés

Kulcsszavak: felkonvertdlo nanorészecskék;, Rodamin 6G; anti-Stokes-emisszio; kozeli infravoris gerjesztés;
kitozan-matrixu bevonatok

Felkonvertdld nanorészecskék (szildard halmazallapotu mikrofazisok, UCNP) gerjesztésiiket kovetd emisszidja
soran képesek nagyobb hulldmhosszu fotonokat kisebb hulldmhosszu (nagyobb energiaju) fotonokka
alakitani (anti-Stokes-hatas).

Kutatdmunkam célja kozeli infravoros fénnyel gerjeszthet6, felkonvertaléd nanorészecskék, illetve a késébbi
felhasznélds (napelemek, fotodinamikus rakterapia) szempontjabdl fontos, a részecskéket tartalmazd
kompozit bevonatok elGallitdsa volt. Ennek sordn a felkonvertdld nanorészecskék alkoholos kozegl
szuszpenzidjat és kompozit bevonatait optikai spektroszképiai médszerekkel tanulmanyoztam. Vizsgéltam
tovabba a Rodamin 6G szinezékmolekuldk és felkonvertdld nanorészecskék kozotti sugarzasi
kolcsonhatdsokat is.

NaYF, alapvazu, 20% Yb** érzékenyits iont, és 0,5% Tm>* aktivald iont tartalmazé nanorészecskéket allitottam
el6 szolvotermalis mddszerrel. A nanorészecskék etanolos szuszpenzidjat, valamint kitozan alapu bevonatait
fluoriméterben 980 nm hulldmhosszu fénnyel gerjesztettem, és tanulmanyoztam emisszids tulajdonsagaikat.
Abszorbancidjukat UV/ Vis spektroszképiai mddszerrel mértem. A részecskék etanolos kozegben és
kitozannal alkotott kompozit bevonataikban is mutattdk a vart emissziét a lathaté tartomanyban. Az
emisszids intenzitds novelése érdekében optimalizaltam a bevonatok nanorészecske- koncentracidjat és
rétegvastagsagat.

A Rodamin 6G szinezék vizes és etanolos kozeg( oldataval végzett méréseim sordn azt tapasztaltam, hogy a
szinezék 980 nm-es gerjesztésre nem mutatott emissziét, de a felkonvertadld nanorészecskéket is tartalmazé
szuszpenzidkban megjelent a szinezékre jellemz6 emisszids csucs. Ez arra utal, hogy a nanorészecskék és a
szinezékmolekuldk kozott Forster-féle rezondns energiadtadas torténik, ami a gyakorlati alkalmazdsok egyik
alapveté feltétele.

Kutatdbmunkamban — a dolgozat leadasat kovetéen — az emisszids jelenségek hémérsékletfliggését is
részletesen vizsgdltam.

Dr. Horvélgyi Zoltan
Témavezetdk egyetemi tandr, BME VBK
Tegze Borbala

egyetemi tanarseged, BME VBK
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Hatdanyag-leadas vizsgalata poliszukcinimid és poli(vinil-pirrolidon) alapu szalas matrixokbdl

Kulcsszavak: Elektrosztatikus szdlképzés; hatoanyag-leadas; statisztikai analizis

Az olddszeres elektrosztatikus szadlképzés egy korszer(i technolégia polimerek feldolgozasara. Az elGallitott
polimer matrixok nagy fajlagos feliilettel rendelkeznek, igy idedlis hordozéi lehetnek gydgyszer-
hatdanyagoknak. A gydgyszerkészitmények gyartdsanak egyik fontos iranyzata az amorf szilard diszperzidk
el6dllitasa. Az elektrosztatikus szalképzéssel el§allitott polimer matrixok stabilizalhatjak a hatéanyagot, ami
a szokasos tarolasi koriilmények (5-25 °C) kozott instabil molekuldk esetén fontos. A polimer tulajdonsagaitdl
fliggben beallithatd a hatdéanyag-kioldddas kinetikaja, ami pontos dozirozast tesz lehetévé.

A rifampicin egy instabil antibiotikum, amely mar a levegs paratartalmat megkotve is képes hidrolizalni. A
szem bakteridlis megbetegedéseinek kezelésére hasznalt szemcseppekben sem stabil a rifampicin, ezért
felbontas utan kevesebb, mint egy hétig hasznalhaté csupan a készitmény. Ennek a problémaéanak a
megoldasa lehet a rifampicint tartalmazo szilard diszperzido készitése. Ez két uUton valdsithaté meg.
ElGallithatunk, gyorsan olddédd rendszereket, amikbdl a beteg sajat maga képes elkésziteni a gyogyszert
(rekombinacidés szemcseppek). Vagy elnyujtott hatdanyag-leadasu matrixokat készitlink, melyeket
szemészeti inzertekként hasznalva elkertlhetjik a szemcseppek altal okozott problémakat.

Munkam soran poliszukcinimid és poli(vinil-pirrolidon) olddszeres elektrosztatikus szalképzését vizsgaltam
kiilénb6z6 polimer ardnyok mellett. A két polimer vizben valé oldhatdésaga eltér, ezért a keverékikbdl késziilt
matrixuk hatdanyag-leadd rendszerként hasznalhatok (a hatdanyag-kioldddas profilja szabalyozhatd). A
poliszukcinimid kis molekulatomege miatt nehezen szdlképezhetd, ezért vizsgadltam a nagy molekulatomeg(
poli(vinil-pirrolidon) hatdsat a szdlképezhet&ségre. A szdlképzéssel el6allitott matrixok morfoldgidjat
pasztdzé elektronmikroszkopidval (SEM), hatdanyag-kioldédasukat UV-Vis spektrofotometridval vizsgaltam.
Az eredményeket statisztikai modszerekkel is értékeltem, mivel a gydgyszerkészitmények mingsitésénél
fontos, hogy a lehet legjobban kizarjuk a szubjektivitast. Az analizis sordn a hatéanyag-leadd rendszerben
a hatéanyag-eloszlas homogenitdsanak vizsgalatara helyeztem a fékuszt, mivel ez nagyban meghatarozza az
eredmények megbizhatdsagat és a készitmény késSbbi alkalmazhatdsagat.

Dr. Szilagyi Andras
Témavezetdk egyetemi docens, BME VBK
Toth Gergo Daniel
Doktorans, BME VBK

128



CSERNI VIKTORIA

El6ado csernivikil23@gmail.com
Vegyészmérndk
BSc, 6. félév

Budapesti Miszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem
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Alginat alapu adalék fejlesztése politejsav égésgatlasahoz

Kulcsszavak: Egésgdtlds, politejsav, bioalapi, algindt, megiijuld forrds

A fenntarthaté fejl6dési célok eléréséhez a kbolaj alapu mlanyagok minél nagyobb mértékl és minél
szélesebb korld kivaltdsa megujuld el6forrasokbdl elGallithatd, egyuttal biodegraddlhatd, u.n.
biopolimerekkel mindannyiunk k&zos érdeke.

Napjainkban a politejsav (PLA) az egyik legelterjedtebben alkalmazott biopolimer. M(iszaki polimerekkel
Osszevethet( szakitoszilardsaga (60-65 MPa) és huzoé rugalmassagi modulusza (2-3 GPa) ellenére tébbnyire
csak kisebb igénybevételli alkalmazdsokban kap szerepet, mint példdul kilonféle csomagoldipari
termékekként, a nagyobb igénybevétell alkalmazdsok teriiletén tovadbbra is a hagyomanyos miianyagok
dominalnak. A PLA nagyobb volumen( elterjedését muszaki terileteken elsGsorban alacsony héallésaga,
ridegsége, illetve fokozott gyulékonysaga korlatozza.

Kutatdmunkam soran a PLA égésgatlasi lehetGségeivel foglalkoztam. Kilon hangsulyt fektettem arra, hogy
az Uj égésgatlé megoldas és az alkalmazott eljarasok minél inkabb a zold kémia, illetve a korforgasos
gazdasag iranyelveit kovessék. Ennek érdekében az Uj égésgatld adalék kifejlesztéséhez megujuld
alapanyagbdl — a természetben megtalalhato algakbdl szarmazé alginsav natriummal alkotott séjabdl (Na-
Alg) —indultam ki, melléktermékmentes addicids kémiai reakcidkat részesitettem el6nyben, tovabba szerves
olddszerek helyett vizet alkalmaztam.

Az égésgatlasi hatékonysdg novelése érdekében a vizben feloldott Na-Alg-ot foszfortartalmu poliol és 3-
(trietoxiszilil)propil izocianat addicids reakcidjaval elGallitott foszforos szilan (PSil) vegyllettel reaktivan
modositottam, majd kdlcium-klorid vizes oldataba csepegtetve koaguldltam. Az igy nyert hidrogélbél szaritas
és Orlés utdn kaptam a Ca-PSil-Alg adalékot, amelyet spektroszkdpiai és termoanalitikai médszerekkel
jellemeztem, égésgatld hatdsat pedig (1-3-5%-ban) PLA matrixba agyazva, 15% ammaodnium-polifoszfat (APP)
alapégésgatld mellett szabvanyos éghetbségi tesztekkel vizsgdltam.

Az Ujonnan el&dllitott alginat alapu adalékot minddssze 5%-ban alkalmazva az APP tartalmu PLA kompozit
oxigénindexét 26%-rol 34%-ra noveli, égési hékibocsatasat pedig kdzel 50%-kal csokkenti, jelentds — mintegy
40% — szenes maradék képzése mellett. A kiemelked6 égésgatld hatast a mddositott alginat foszfor altal
katalizalt hatékony szenesedésével, valamint a szilicium okozta keramizdlé hatdssal magyaraztam, amelyek
egyltt tomor, termikusan és mechanikailag ellenalld tlizgatld réteg kialakulasahoz jarulnak hozza.

Dr. Bordacsné Bocz Katalin
tudomanyos munkatdars, BME VBK
Decsov Kata Eniko

PhD hallgato, BME VBK

Témavezetok
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Az adhéziot befolyasold tényezdk poli(vinil-alkohol) hidrogél felszinén

Kulcsszavak: Adhézio, hidrogélek,; poli(vinil-alkohol); reologia

A szisztémas és helyi gydgyszeradagolas egyik népszer(i mddja a mukoadhéziv tablettakkal és tapaszokkal
kiilonb6z6 nydlkahartyakon keresztil megvaldsulé hatéanyag-leadds. Tobb kutatds is arra az eredményre
jutott, hogy bioldgiai mintak helyett szintetikus nydlkahartya-analégok segitségével a mukoadhézid
folyamata jol modellezhet6 lehet. A szintetikus analégok szamottevd el6nye a bioldgiai mintdkhoz képest a
konnyebb kezelhetGség és a jobb reprodukalhatdsag. A polimer hidrogélek igéretes nyalkahartya-analégok,
mely els6sorban a nyalkahartydkhoz hasonld viszkoelasztikus sajatossaguknak készonhetd. Ezen rendszerek
nyalkahartya-analogként torténd alkalmazasdhoz nélkilozhetetlen az adhézids viselkedésiik minél atfogobb
megismerése, mely a szakirodalomban még csak kevéssé vizsgalt terilet.

A Lagy Anyagok Kutatdcsoport mesterséges nyalkahartya-analdg hidrogéleket fejlesztett az elmult években
a mukoadhézié reprodukalhatd modellezésére. Sajat kutatomunkam soran poli(vinil-alkohol) (PVA)
hidrogélek felszinén jellemeztem szilard polimer tablettak tapadasat, és célom volt a tapadast befolyasolo
tényez6k felderitése. A mérésekhez fagyasztas-olvasztasos madszerrel fizikailag térhaldsitott PVA géleket
allitottam eld. A hidrogélek viszkoelasztikus tulajdonsagait kétféle mddon, a polimer koncentrécio, valamint
a fagyasztas-olvasztas ciklusok szamanak valtoztatasaval szabalyoztam, és ezen tulajdonsagokat oszcillacios
reoldgidval jellemeztem. A lagy hidrogélek szakitdszildrdsdganak meghatarozasahoz piskdta alaku
prébatesteket Ontottem, és egyedi befogasi mddszert dolgoztam ki. A hidrogélek merevségének és a tabletta
tipusdnak fliggvényében valtozott az adhézids munka és erd, valamint a tonkremenetel tipusa. A lagyabb
hidrogélek esetében a tabletta adhézids elvaldsa helyett a gél elszakaddsat, azaz koheziv tonkremenetelét
tapasztaltam. Az adhézids vizsgalatbdl szamolt szakitdszilardsag jol korreldlt a piskéta alaku prébatestek
szakitoszilardsagaval. A gélek merevségének novekedésével az adheziv elvalas volt jellemzd, és mind az
adhéziés munka, mind az adhézids er6 maximumos gorbe szerint valtozott a merevség fliggvényében. Végil
Osszefliggéseket allitottam fel az altalam el&allitott hidrogélek adhézids és reoldgiai tulajdonsagai kozott
kapcsolatot.

A bemutatott kutatds a BME-EGA-02 szamu projekt részeként az Innovacios és Technoldgiai Minisztérium
Nemzeti Kutatasi Fejlesztési és Innovacids Alapbdl nyujtott tdmogatassal, a TKP2021 pdlyazati program
finanszirozdsaban valdsult meg.

Gyarmati Benjdamin Sandor
Témavezetdk egyetemi docens, BME VBK
Stankovits Jozsef Gergely
PhD hallgato, BME VBK
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Debreceni Egyetem
Természettudomanyi és Technoldgiai Kar

Kopolimerek karakterizaldsa gél permeadcids kromatografia és neuralis halé alkalmazdsaval

Kulcsszavak: mesterséges intelligencia, molekulatomeg, monomerarany, MALDI-TOF tomegspektrometria;
poloxamer

A gél permedciés kromatografia (GPC) egy altaldnosan haszndlt eljaras polimerek és kopolimerek
analiziséhez, azonban olyan fontos informacidkat, mint példdul kopolimerek 0Osszetétele, nem tud
szolgaltatni. Kidolgoztunk egy gél permeécios kromatografidn és neuralis haldk (ANN) alkalmazdasan alapuld
madszert a kopolimerek részletes karakterizalasara. Ennek alapjat kiilonb6z6 polaritasu eluensekkel végzett
GPC-mérések jelentették, melyekkel meghatdroztuk a mért tomegatlagok értékét, és annak eltéréseit
kiilonb6z6 olddszerekben. A kopolimerek részletes karakterizaldsat MALDI-TOF és NMR mérésekkel
végeztik el. A GPC-s mérések sordan kapott adatok és a részletes karakterizalasbdl szarmazo
polimerjellemzdk feldolgozasara mesterséges intelligenciat (neuralis hald) alkalmaztunk. A neurdlis haldk
célértékeit a MALDI-TOF tomegspektrometriaval és NMR spektroszkdpidval mért adatok jelentették, mig a
bemeneti adatsort a GPC-vel kapott eredmények adtak. GPC—ANN madszeriinket kiilonb6z6 poloxamerek,
azaz polietilén-oxid (PEO)—polipropilén-oxid (PPO) blokk-kopolimerek elemzésével demonstraltuk. Két darab
neuralis halot is létrehoztunk. Az ANN_1 elnevezés( szélesebb tomegtartomanyban mikddik (1000-12500
Da), és két kimeneti paramétere van (M, és EO%), mig az ennél pontosabb ANN_2 sziikebb
tomegtartomanyban mikodik (max. 5000 Da), és hét kimeneti paramétere van (két atlagos molekulatomeg,
a tdmeg%-os etilén-oxid tartalom és az ismétl6d6 egységek atlagos szama — négy paraméter). A kisérletileg
meghatarozott és a neurdlis haldk altal becsilt kimeneti értékek korrelacidja rendkivil magas, altalaban r =
0,999. A neuralis halok pontossaga nagyon meggy6z6, mindkét verzid 3% alatti eltéréssel becslilte meg a
széaméatlag-molekulatémeget (M ). Munkdank legfébb elénye, hogy a GPC, MALDI-TOF MS és ‘H-NMR éltal
kapott adataink alkalmasak egy adatbdzis létrehozasara, mely bévithetd tovabbi kisérleti eredményekkel,
valamint a neurdlis halék tomegtartomanya és pontossaga is tovabb javithatd. Az 6sszes mért adat és Excel-
dokumentum nyilvdnossa tehet, ami lehetévé teszi a kifejlesztett neuralis halék kozvetlen gyakorlati
alkalmazasat, példaul egy poloxamerminta az adott harom GPC-mddszerrel karakterizalhaté. Tovabbd a
bemutatott mddszer konnyen alkalmazhaté mas, kilonb6z6 szerkezet(i kopolimerek jellemzésére is. Akar
egy olyan alkalmazas és adatbazis is létrehozhaté, ahol egy kollektiv adathalmaz teszi elérhetévé a
kopolimerek elemzését.

Témavezetd Dr. Nagy Tibor
egyetemi adjunktus, DE TTK
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Ujszer( polimerhalézatok zwitterionos 2-akrilamid-2-metil-1-propédnszulfonsav és
poli(etilénglikol) akrilat makromonomerekbdl, pH-érzékeny és h6érzékeny duzzadasi
viselkedéssel

Kulcsszavak: polimer, hidrogél; térhalo, zwitterion

Az ionos monomereket tartalmazo polimerek napjainkban jelent6s figyelmet kapnak a tudomanyos kutatas
szamos teriiletén. Munkam sordn szabadgyokos poli(etilénglikol)-metoxi-poli(etilénglikol)-akrilat (MPEGA) -
2-akrilamid-2-metil-1-propanszulfonsav  (AMPS) hidrogélek széles skaladjat sikerlilt szabadgyokos
polimerizacidval szintetizadlni, lefedve a lehetséges Osszetételek teljes spektrumat. llyen monomert
tartalmazd hidrogélekrél nem taldlunk szisztematikus tanulmanyokat, ezért vizsgdlataim értékes Ujszerd
informacidkat szolgaltatnak az Uj tipusud ionos monomert tartalmazd PEG-alapu hidrogélek tulajdonsagairdl.

Az elvégzett szisztematikus kisérletek eredményeként az elGallitott stabil gélek magas gélfrakcios értékekkel,
nagy egyensulyi duzzadasi aranyokat mutatnak vizben, némelyikiik szuperabszorbens tulajdonsagokkal
rendelkezik. A térhaldsitott polimerek egyensulyi duzzadasi ardnya a halozatok Osszetételével pontosan
szabdlyozhaté.

lonos AMPS-tartalmuknak koszonhetéen ezek a hidrogélek pH-fliggé duzzadasi viselkedést mutatnak,
amelynek soran alacsony pH-értékek mellett az egyensulyi duzzadasi foku novekedését, magas pH-értékek
mellett pedig csokkenését mutatjak. Az MPEGA-ban gazdag haldk héérzékeny tulajdonsagokat mutatnak
desztilldlt vizben, ahol az egyensulyi duzzadasi fokok enyhe csokkenése figyelheté meg a kornyezet
hémérsékletének 80 °C-ig torténé novelésével. Az ezeken a hidrogéleken végzett mechanikai mérések azt
mutattak, hogy a novekvé AMPS-tartalom és ennek kovetkeztében a megnovekedett egyensulyi duzzadasi
fok jelent6sen csokkenti a mechanikai szildrdsagot, igy a gélek lagyak és konnyen hajlithatdak lesznek. Az
UV-Vis mérések megerésitették, hogy a hidrogélek a spektrum lathaté fénytartomanydban teljesen
atlatszdak voltak, azonban az UV tartomanyban jelent6s abszorpciét mutattak.

A kapott eredmények alapjan megallapithatd, hogy Uj AMPS-PEG alapu hidrogélek allithaték el6 el6re
meghatdrozott egyensulyi duzzadasi arannyal, valamint becsiilt mechanikai stabilitdssal és optikai
tulajdonsagokkal.

Ivan Béla

egyetemi tanar, ELTE TTK

Kasza Gyorgy

tudomanyos munkatdrs, MTA TTK AKI Polimer Kémiai és Fizikai
Kutatocsoport

Témavezetok
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Hiperelagazdsos poliglicidollal ojtott dietil-akrilamid alapu termoreszponziv kopolimerek mint
h&mérséklet indukalt hatéanyaghordozdk

Kulcsszavak: polimer, termoreszponziv, hatéanyaghordozo,

A munkdm sordan amin-monofunkcidos HbPG-vel ojtott P(DEAAmM-ko-NAQOS) kopolimerek el6allitdsat,
termoreszponziv viselkedését és hatdanyaghordozd rendszerként torténé alkalmazhatdsagat vizsgaltam.
Els6ként harom kilonbozé Osszetételi PDEAAmM-ko-NAOS termoreszponziv kopolimert allitottam el6,
amelyekben a monomerek beépiilési aranyat 1H-NMR spektroszképiaval vizsgaltam, és azt taldltam, hogy a
valds Osszetételek mindharom kopolimer esetében igen jol kozelitették a tervezetteket. A PDEAAmM-ko-NAOS
kopolimerek termoreszponziv viselkedését UV-Vis spektroszképiaval vizsgaltam 22-60 °C kozott, majd
meghatdroztam a kopolimerek CST értékét, melyek a NAOS tartalom novekedésével linedrisan csokkentek.
Ezt kovetben elGéllitottam a HbPG-t ftalimid/ftalimid-kalium iniciator rendszer alkalmazéasaval, majd
sikeresen tovabb alakitottam és igy monofunkciéos amin-HbPGt kaptam. Ezutdn az elGallitott
termoreszponziv kopolimereket sikeresen ojtottam az amin-HbPG-vel. Az ojtott kopolimereket 1H-NMR
spektroszkopiaval és GPC kromatografiaval karakterizaltam, és igazoltam, hogy ismereteink alapjan els6ként
sikerilt HbPG-vel ojtott PDEAAmM kopolimert elGallitani. Vizsgaltam a HbPG-vel torténd ojtasnak a kopolimer
termoreszponziv viselkedésére gyakorolt hatasat és azt tapasztaltam, hogy a HbPG tartalom ndvekedésével
a CST értékek rendre néttek. Vizsgaltam tovabbd a CST értékek valtozdsat a polimer koncentracio
fliggvényében és PBS pufferben, mely soran azt figyeltem meg, hogy a polimer koncentracid, valamint az
ioner6sség novelésével PBS pufferben csokkentek ezek az értékek. Mérésekkel bizonyitottam, hogy 40 °C-
on az ojtott kopolimerek stabilak és nem Ulepedtek ki még 24 6ra utdn sem. Végil vizsgdltam az ojtott
polimerek szolubilizacids és hatdanyagleadasi képességeit kiilonb6z6 hémérsékleteken egy vizben rosszul
oldéddé modell hatéanyag, a kurkumin segitségével. Azt tapasztaltam, hogy az oldatba vitt kurkumin
mennyisége nagymértékben nétt a hdmérséklet emelésével és a felvett kurkumint id6ben elnydjtott médon
adtdk le a kopolimerek egy kontroll mintdhoz képest. A kapott eredmények alapjan elmondhaté, hogy az
ojtott P(DEAAmM-ko-NAOS)@HbPG kopolimerek alkalmasak lehetnek gydgyszerhatdanyagok szolubilizalasara
és leadasara.

Kasza Gyorgy
tudomanyos munkatars, TTK AKI

TémavezetSk Fecske Dora
PhD hallgato, TTK AKI
Ivan Béla

egyetemi tanar, ELTE TTK
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FT-IR spektrometria és oszcillaciés reometria kombinalasa olefin-maleinsav-anhidrid kopolimer
észter szarmazékok szerkezetének meghatarozdsara

Kulcsszavak: kompatibilizalo adalék; észter-index; LVE tartomadny, amplitudo pasztdazas, frekvencia
pasztazas

A maleinsav-anhidridet tartalmazé vegyiiletek a polimerkémia és technoldgia teriletén 6riasi jelent&séggel
birnak, szamos alkalmazasi teriileten széleskorl kutatdasok folytak az elmult bé két évtizedben, mint példaul
maleinsav-anhidriddel ojtott poliolefin tipusu kompatibilizalé adalékok vagy SEBS-g-MA, PP-g-MA, PE-g-MA
fejlesztése kilonb6z6 polimer blendek és erdsitett kompozitok 0OsszeférhetGségének javitdsara. A
dolgozatomban a kutatasi teriiletek kozil a kompatibilizalé adalékok teriiletére fékuszalok, ennek ugyanis
rendkiviili szerepe van a mlianyag- és gumihulladékok minél nagyobb ardnyban torténé Ujrahasznositasaban.
Ez nem csak a kornyezetvédelem és a fenntarthatd fejl6dés jegyében elengedhetetlen, hanem Uj anyagok és
technoldgidk fejlesztéséhez is, mivel mindkét terileten egyre inkdbb novekszik a hatarfelileti
kolcsonhatasok ismeretének és hasznalatanak jelentGsége.

Szakmai munkdamban a Pannon Egyetemen szintetizadlt olefin-maleinsav-anhidrid kopolimer alapu
kompatibilizalé6 adalékok koziil, az észter szdrmazékok szerkezetének meghatarozasara FT-IR
spektroszkopias és oszcillacidés reometriai méréseket (amplitido és frekvencia pasztazas) alkalmaztam. A
kutatdsi munka sordn vizsgaltam, hogy milyen hatassal van a kialakulé adalék szerkezetére, vagyis a funkciés
csoportok aranyara az, hogy az adalékszintézis soran eltér6 molardnyban alkalmaztak kilonbozé
szénatomszamu alifds és aromas alkoholt.

FT-IR méréssel megallapitottam az adalékok funkcids csoport aranyat. A félészter szarmazékok jellemzésére
bevezettem az észter-index fogalmat. Dinamikus nyird reoldgiai vizsgalatokkal 25 °C-on meghataroztam az
adalékok linearis viszkoelasztikus tartomdanyanak fels6 hatarat (y,), valamint a tarolasi (G’) és veszteségi (G”)

moduluszok értékeit.

Témavezetd Dr. Varga Csilla
Tudomanyos fémunkatars, PE MK
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Rakellenes gydgyszerhordozé gangliozid nanomicellak

Kulcsszavak: GM1; rakellenes hatéanyagok; temozolomid; doxorubicin, paclitaxel.

Gangliosides are glycosphingolipids which contain a ceramide lipid tail and a glycan headgroup with one or
more sialic acid residues. They are necessary for the maintenance of the central nervous system, as well as
for the protection and strengthening of neural injuries. Externally administrated gangliosides may cross the
blood-brain barrier (BBB), making them an important area of research in the clinical treatment of
neurodegenerative diseases such as Alzheimer's and Parkinson's disease.

In this study, GM1 nanomicelles were formed and investigated under various conditions. Physical and
chemical examination of prepared GM1 ganglioside nanomicelles was carried out at the Functional
Nanoparticles Research Group, Institute of Materials and Environmental Chemistry, Research Centre for
Natural Sciences located at the University of Pannonia. Moreover, gangliosides are promising drug carrier
materials, thus my other aim was microencapsulation of anticancer drugs. The drug concentration was
measured by UV-vis spectrophotometry using a Thermo Scientific Multiskan SkyHigh microplate
spectrophotometer.

Doxorubicin hydrochloride, sorafenib, paclitaxel and temozolomide anticancer drugs were entrapped by
GM1. Due to the low solubility of paclitaxel and sorafenib in water, they were dissolved in DMSO in order to
solubilize them in the aqueous GM1 solution, while doxorubicin hydrochloride and temozolomide could be
directly dissolved in the GM1 solution. The size and zeta potential of nanomicelles were investigated by
dynamic light scattering (DLS) and laser Doppler micro-electrophoresis, respectively, using a Malvern
Zetasizer ZS instrument. The entrapped doxorubicin and paclitaxel anticancer drugs did not change
substantially the size distribution of GM1. To verify drug presence in GM1 micelles, the solutions were
dialysed to remove the free drug. The doxorubicin and paclitaxel encapsulation efficiencies of GM1
nanomicelles were found to be 94.2 % and 83.0 %, respectively. S/TEM imaging of the drug-loaded micelles
by a FEI Talos F200XG2 scanning/transmission electron microscope also supported the results obtained by
DLS method.

Dr. Feczko Tivadar
Tudomanyos fémunkatars, PE MK

Témavezetd
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Kolloidalis hatdanyaghordozé rendszerek tervezése B1-vitamin kapszulazasara, valamint mRNS
szovetspecifikus célbajuttatasdra

Kulcsszavak: hatoanyaghordozo, liposzoma, Bl1-vitamin; LNP; mRNS

A MTA-SZTE Lendilet Nemesfém Nanoszerkezetek Kutatdécsoportban konvenciondlis liposzémak el6allitasi
lehet8ségeinek feltérképezésével foglalkoztam diakkori kutatdémunka keretében. Munkam soran B,-vitamin
(tiamin-hidroklorid) nanohordozéba torténd kapszuldzasaval foglalkoztam, mivel ezen hatdanyag esetén,
legjobb tuddsunk szerint, a kereskedelmi forgalomban nem kaphatd olyan készitmény, mely ezen
hatdanyagot kapszulazott formaban tartalmazna. Célunk volt olyan liposzémalis rendszer kialakitasa, ahol a
lehet6 legnagyobb kapszuldzasi hatékonysag érhetd el. Az elkészitett liposzomalis rendszereinket széles
korben jellemeztiik, majd in vitro kioldddasi vizsgalatokat végeztiink, ahol 6sszehasonlitd elemzést is tettlink
egy kereskedelmi forgalomban kaphatd gydgyszertari készitmény hatdanyag felszabaduldsi folyamataval
szemben [1].

Liposzomaval szerzett tapasztalataimat szerettem volna kiterjeszteni, igy kisérleti munkam masodik felében
a Biotechnoldgiai Nemzeti Laboratérium kutatdsahoz csatlakoztam a(z) SZBK Biokémiai Intézetében. Ezen
kutatomunka kozéppontjadban mRNS-en alapuld, UGjszerl vakcinaldsi eljaras allt, mely olyan el6nyods
tulajdonsagokkal rendelkezik, amelyekkel biztonsagosabb, gyorsabb és olcsdbb vakcinalas valik lehetévé. F6
cél olyan oltéanyag kifejlesztése, amely a gazdasag szamdra hatalmas veszteségeket okozd sertéspestis ellen
segit felvenni a harcot. Munkdm soran mRNS molekuldt tartalmazd lipid nanopartikulumok (LNP)
karakterizalasaval foglalkoztam. Jelenleg ismert mRNS-alapu vakcindk esetén génkifejez6dés nem csak a
beadas helyén, hanem a majban is jelen van, azonban kisérleteink soran sikeriilt olyan LNP-t felépité lipidet
taldlnunk, mely alkalmazasaval génkifejez6dés a majban (kisérleti egerek esetén) nem tapasztalhato.

Referencia:
[1] A. Juhdsz, D. Ungor, E.Z. Véarkonyi, N. Varga, E. Csapd, Int. J. Mol. Sci., 2021, 22(18), 9851.
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Paracetamol vizes oldatokbdl térténd eltavolitasanak pH-fliggése nanoszlrés soran

Kulcsszavak: pH-fiiggés, nanosziirés, paracetamol, gyégyszerhatéanyag-elvalasztais

Dolgozatomban az egyik legnagyobb mennyiségben fogyasztott gyégyszerhatdanyagot, a paracetamolt
tavolitottam el nanosz(ir6é membranok segitségével vizes oldatokbdl. A méréseim sordn az oldat pH-janak
és iondsszetételének valtoztatasaval vizsgaltam a szlirés hatasfokat. A szlirésekhez tdg porusméret(i NF270
és szlk porusméretli NF90 membranokat hasznaltam. Azt taldltam, hogy a tiszta vizes paracetamol oldat
pH-janak novelésével a retencio is jelentGsen n6. Az NF270 esetében kozel 30-szoros, mig az NF90 esetén
1,3-szoros novekedést tapasztaltam a membran visszatartasaval kapcsolatban lugos (pH 8-12 kdzo6tti)
tartomanyban. Emellett a NaCl oldat ioner6sségének hatasat is vizsgaltam, illetve az eltérd ionerésségek
sooldatos kozegek mellett vizsgdltam a membranszeparaciét egy szintetikus, modell szennyvizben is, mely
a Mg, K, Ca, Na soit és ammaoniumsodkat tartalmazott, amely magasabb visszatartasokat eredményezett a
paracetamolra nézve, mint a sés, vagy a tiszta vizes oldatok esetén. Mig a NaCl toltésarnyékolassal
csokkenti a membran retencidjat, a magnézium noveli azt a membrannal valo kotések kialakitdsa miatt. A
pH-fliggés magyarazatahoz sziikséges volt meghatarozni a paracetamol pKa-jat is, amit titralasi sorok
mérésével értem el és 9,62-t kaptam a hasznalt ionerésségen. Ennek segitségével meghataroztam a
paracetamol disszociacidfokat az egyes pH értékeken és azt taldltam, hogy a membran visszatartasa erésen
korreldl a disszociaciéfokkal.

Végiil, meghatdroztam a kiilonb6z6 korlilmények esetén a szlirési sebességet jellemz6 fluxusokat is,
amelyek a pH novelésével szinte linearisan csokkentek. Megallapitottam, hogy a hozzdadott NaCl tovabb
csokkenti a térfogataramot, de 6sszességében a legalacsonyabb értékeket a modell szennyvizes
paracetamol oldat esetében mutatta az NF270 membrdan. Az NF90-nél mért térfogataramok valtozasa
hasonlé tendenciat mutatott, mint az NF270 membrannal, am a szlikebb nomindlis pdrusméret miatt
alacsonyabb fluxusok érhetéek csak el. A dolgozatban bemutatott eredmények kozvetlen felhasznaldsdaval
lehetséges ivoviztisztitdsiill. gydgyszeripari elvdlasztasi miveletek kidolgozasa, a paracetamol hatékony
visszanyerése.
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A benzetdnium-klorid adszorpcidja grafit-oxidon: adszorpcié és interkalacio

Kulcsszavak: grafit-oxid, benzetonium-klorid; hexadecil-piridinium-klorid; adszorpcié, hidrofobizdlds

A grafit-oxid (GO) egy réteges szerkezet, negativ feliileti toltéssel rendelkez6 biokompatibilitast biztositd
funkcids csoportokat is tartalmazé anyag, ami hatékonyan széllitja a vizben oldhatatlan gydgyszerek széles
korét. A benzetonium-klorid egy kationos tenzid, ami antibakteridlis hatasa miatt alkalmas lehet hordozékon
kialakitott antibakterialis felliletek kialakitdsdra. A benzetdnium-klorid (BtCl) grafit-oxidon torténd
adszorpcidjaval kapcsolatban azonban nem taldltunk szakirodalmi forrast, pedig az egészségligyi alkalmazas
igéretes volta miatt érdemes a GO és a kationos molekulak kozotti kdlcsonhatast mennyiségi viszonyok
szempontjabdl is tanulmanyozni.

A dolgozat elkészitése soran, a benzeténium-klorid grafit-oxidon vald adszorpcidjanak pH-fliggését
vizsgdltam allandd ionerGsségen. El6szor, az adszorpcios egyensuly bedllasahoz sziikséges id6t hataroztam
meg spektrofotometrias mérések altal. Az adszorpciét ezutan tébb pH-n (3,0; 6,0 és 9,0) is vizsgaltam, majd
a szilard fazisu mintakat rontgendiffrakcids szerkezetvizsgalati mddszernek vetettiik ala, tovabba a fellleti
toltés jellemzéséhez zéta-potencial méréseket végeztem.

Az eredményekbdl megallapithatd, hogy a benzeténium-klorid grafit-oxidon valé megkotédése nem fiigg a
pH-tdl, mert a telités mindegyik vizsgalt pH-n 4 mmol/g kornyékén kovetkezett be. Tovabba, az adszorbealt
anyagmennyiség tobb mint ami az ioncsereadszorpcié alapjan varhatd lenne és az izotermdk alapjan
megallapithatd, hogy nem torténik kemiszorpcid. A rontgendiffrakciés mérések alapjan lathatd, hogy a
multiréteges szerkezet( grafit-oxid elemi grafén-oxid rétegeinek tavolsaga mindegyik pH-n az adszorbealt
anyagmennyiség novekedésével né. Ez arra utal, hogy a benzetonium-klorid beépiil a rétegkozi térbe egyre
nagyobb molekularis boritottsag mellett. Az adszorbedlt anyagmennyiség ugyanakkor (a molekula allandé
toltése miatt) pH-tdl figgetlennek bizonyult. Végil azt taldltuk, hogy a BtCl gyengébben kotédik a GO
felliletéhez, mint a hexadecil-piridinium-klorid, ami igéretessé teszi a vegyiletet GO hordozén rogzitett
antibakterialis fellletek kialakitasara.

Témavezetd Dr.Szabo Tamas
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Nehezebb pniktogén elemek keldt-komplexei: szerkezet, tautoméria, redoxi és optikai
tulajdonsagok

Kulcsszavak: pniktogén, kelat-komplex; UV-Vis; TD-DFT; tautomerizdcio

A fémorganikus és koordinacids kémia teriiletén az elmult par évtizedben élénk érdekl6dés 6vezi a pniktogén
csoportot (15. csoport), sokoldalu koordindcids és katalitikus tulajdonsagaik miatt. Kozel fél évszazada a
nemesfém katalizis forradalmasitotta a kémiai szintéziseket. Azonban ezen, f6leg d-mezé6beli fémek irdnti
hatalmas igény az évtizedek soran jelentGsen kimeritette a gazdasagosan kitermelhetd lel6helyeket, ami
jelent6s dragulasukhoz vezetett. Napjainkban a nehezebb pniktogének (As, Sb, Bi) virdgkora alakul ki
koszonhetben potens katalitikus tulajdonsagaiknak, mely a f6csoportban igen ritka.

A f6csoportbeli elemek fémorganikus és komplexkémidjanak egyik Ujabb, igéretes kutatasi terlilete a
pniktogén elemeket formalisan +l-es oxidacids allapotban tartalmazd vegyliletek, a Lewis-bazisokkal
stabilizalt pniktinidének (R-E, ahol E = P, As, Sb vagy Bi) tanulmanyozasa. 2010-ben Libor Dostal és
munkatarsainak sikeriilt N,C,N-ligandum altal stabilizalt nehezebb pniktinidén kelatokat elGallitani. Ezen
kutatocsoporttal egyuttmiikddve Ujonnan szintetizadlt hagyomanyos és Uj generacids kelat-komplexek
szerkezetét és tulajdonsagait vizsgaltam. (1. abra)

Az (1) és (2) tipusu vegylletekben a pniktogén centrumot eltéré kdlcsénhatasok stabilizaljak, igy a komplexek
szerkezete és reaktivitasa is jelentGsen eltér. Ezen vegyiletek oxidaldszerekkel vald reakcidjat kovetSen
eddig precedens nélkiili tautomerizaciét figyeltek meg. A reakcid els6 lépésében a E' centrum E"-ma
oxidaldodik, mig megfelel6 redukalé dgenssel (példaul pinakolboran), a pniktogén centrum visszaredukalhato.
A szerkezet és tautomerizacio vizsgalata mellett, a vegyuletek optikai tulajdonsagainak megértése céljabal
TD-DFT szamitasokat végeztem.[1]

Tradicionalis Uj generacios
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@ER)Ch @-E-RIChH 1. abra. A vizsgalat targyat képezd kelat-komplexek

[1] J. Zechovsky, E. Kertész, V. Kremlacek, M. Hejda, T. Mikysek, M. Erben, A.RGZi¢ka, R. Jambor, Z. Benkd, L.
Dostal, Organometallics (2022) 41(18): 2535-2550. https://doi.org/10.1021/acs.organomet.2c00236
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Trifoszfanligandumok koordinacids képességének vizsgalata komplexképzési reakcidkban

Kulcsszavak: fémorganikus kémia;, NMR spektroszkopia; foszfanligandum; szamitasos kémia; komplex
vegyiiletek

A tercier foszfanligandumok (PR;) jelent8s szerepet jatszanak az dtmenetifém katalizalt keresztkapcsolasi
reakcidkban. Bar a foszfanok altaldaban kozvetlenil nem vesznek részt a reakcidkban, de jelent&sen
befolydsoljak a katalizdtor kozponti fématomjanak tulajdonsagait. Koordinativ kotés kialakitasanak
szempontjabol o-donorként és m-akceptorként viselkednek, igy egy stabilabb kotést tudnak kialakitani a
fémmel.

TDK munkam soran harom foszforatomot tartalmazé >P-CH,-P(NEt,)-CH,-P< tipusu trifoszfanligandum
komplexképzési reakcidit tanulmanyoztam. ElGsz6r megvizsgdltamtam a kilonb6z6 foszforatomok
koordinacios képességeit, majd karbonil vegyiiletekkel, Cr(CO),, Mo(CO),, W(CO), és Fe(CO), reagaltattam a
ligandumot. Arra kerestem a valaszt, hogy a lehetséges komplexek kozil, melyek keletkezhetnek. A
termékeket kiulonb6z6 spektroszkdpiai modszerek, illetve egykristaly rontgendiffrakcios mérések
segitségével karakterizaltam.
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-SXH- szekvencidt tartalmazo peptidek Ni(ll)-komplexeinek hidrolizis-vizsgalata
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Dolgozatomban az Ac-SKHM-NH,, A,SSH-NH, és A,SSH-NH, peptidek nikkel(ll)-komplexeivel foglalkoztam.

Célom az emlitett peptidek Ni(ll)-ionok altal indukalt specifikus hidrolizisének tanulmdanyozdsa volt az
oldategyensulyi vizsgalatoknal fenndllo koriilmények mellett.

Korabbi publikaciok ezt a szelektiv, hidrolitikus folyamatot a -TXH- és -SXH- motivumot tartalmazé peptidek
esetén mar leirtak, azonban erélyesebb korilmények alkalmazasa mellett. Feltételeztiik, hogy ez érintheti a
kevésbé erélyes, oldategyensulyi méréseket is, mert a kordbbi CD-vizsgdlatok megmagyarazhatatlan
anomalidt mutattak a -TXH- és -SXH- szekvenciat tartalmazo peptidek Ni(ll)-komplexeinél.

A peptidek pH-potenciometrids, UV-lathato-fotometrias és CD-spektroszkdpias vizsgalataival az N- és C-
terminadlis kot6helyen koordinalt nikkel(ll)-ionok spektralis adatait és a képz6d6 komplexek stabilitasi
allandait kivantuk meghatarozni. Annak megallapitasara, hogy szenvednek-e a ligandumok hidrolizist, HPLC
és ESI-MS vizsgalatokat végeztiink.

Hégyéné Dr. Grendcs Agnes
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Furindtcsoportot tartalmazé piklén szarmazékok el8allitasa és Mn(ll)-komplexeik jellemzése

Kulcsszavak: MRI; mangan, egyensuly; makrociklus, koordindcios kémia

A tudomanyos munka sordn a merev vazu piklén makrociklus eltéré helyzetben (3- és 6-) helyettesitett
furindtszarmazékok el6allitasat, valamint Mn**-ionnal képzett komplexeinek oldategyensulyi viszgélatait
végeztik el. Az eredményeinket a 3-PCPA szarmazék megfelel6 adataival hasonlitottuk 6ssze. A 6-PCFA
ligandumot a direkt alkilezési reakcidban csak kis kitermeléssel lehetett el6allitani, igy az elGallitasara egy Uj
szintézis sémat javasoltunk. Az Uj eljarasban nozil- véd6csoportokat helyeztiink a piklén makrociklusra, ami
lehet6vé tette a 6-0s pozicidju nitrogénatom szelektiv alkilezését, amit a nozil-véd6csoportok, valamit az
észter savas hidrolizise kovetett. Az egyensulyi méréseinket a ligandum protonalddasi allanddinak a
meghatdrozasaval kezdtik, amit pH-potenciometrids médszerrel végeztiink. Igazoltuk, hogy a furinatcsoport
lasd késSbb). A 3-PCFA ligandumhoz képest a 6-PCFA nagyobb bazicitassal rendelkezik, mig a Mn**-ionnal
képzett komplexe kevésbé stabil. Ezzel 6sszhangban a latszélagos allanddnak tekinthet6 pMn érték is alatta
marad a 3-PCFA izomerligandum kelatja esetében szamitott értékének, amely allanddk alig nagyobbak, mint
azt a komplexképzddés tavollétében tapasztalnank (5,0). Ezek alapjan a keldtor Mn**-ion felé mutatott
affinitdsa kifejezetten kicsinek tekinthet6. A piklén furindtszarmazékok jellemzése soran tapasztalt
viselkedések megértéséhez tovdbba tervezzilk DFT szamoldsok és sikeres egykristaly novesztés esetén
rontgendiffrakcios vizsgalatok elvégzését is.
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A VLX600, egy rakellenes vaskdtd molekula kdlcsénhatasa esszencialis fémionokkal

Kulcsszavak: VLX600,; komplexképzddeés, stabilitdasi allando; UV-lathato spektrofotometria; ciklikus
voltammetria

A daganatos megbetegedések maig a legjelentdsebb haldlozéasi okok. Kezelésiikre tobbféle mddot ismeriink,
melyek kozil az egyik a kemoterapia. Mara sokféle rakellenes vegyiiletet sikerilt kifejleszteni, ilyen a
dolgozatomban targyalt VLX600 kddnev(i molekula is, mely a triazinoindolil-hidrazonok kozé tartozik, és
2014-ben kertilt klinikai fazis | vizsgalatba rezisztens tumorok kezelésére. Ez a molekula egy lipofil sajatsagu,
nitrogén donoratomokat tartalmazd vaskelatorként katalogizalt ligandum, és a javasolt hatdsmechanizmus
alapjan er6s kolcsonhatast alakit ki a vasionokkal, de a szervezeten bellil mas fémionokkal is képezhet
komplexeket. A szakirodalomban jobbara a molekulahoz kotott bioldgiai hatasmechanizmust térképezték
fel, am a vegyiilet alapvet6 fizikai-kémiai tulajdonsdagaitol kevés a rendelkezésre allé informacio.

Munkam célja a VLX600 vegyilet oldatkémiai tulajdonsagainak, komplexképz6dési folyamatainak vizsgalata
vas(Il)-, vas(lll)-, réz(ll)-, cink(ll)ionokkal. Ezt neheziti a vegyllet vizben vald rossz oldhatdsaga. A proton
disszociacios folyamatokat, a komplexképzédést és a komplexek redoxi tulajdonsagait UV-lathato
spektrofotometrids, 'H NMR spektroszkdpias és ciklikus voltammetrids mddszerekkel tanulmanyoztam.
Megallapitottuk, hogy a VLX600 fiziolégias pH-n semleges formaban van jelen, a vas(lll)ionokkal nem képez
stabilis komplexet, amire utal a vas(lll)/vas(ll) rendszer magas redoxi potencialja, de a kétérték(i fémionokkal
kiemelkedd stabilitdsu komplexek képz&dnek. Biszkomplexek az uralkoddak fiziolégids pH-n a vas(ll)- és
cink(ll)ionok esetén, mig a réz(ll) kizarélag mono-komplexeket képez.

ZL

VLX600 ligandum szerkezeti képlete
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Trimetil-ammaonium-csoportot tartalmazo tioszemikarbazonok és réz(Il)komplexeik
oldatkémiai vizsgalata
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citotoxicitas

Vilagszerte a leggyakoribb haldlokok k6zé tartoznak a rdkos megbetegedések, melyek kezelése napjainkban
is igen nagy problémat jelent. Szamos sikeres fémkomplexet allitottak mar el (pl. ciszplatin), azonban a
fellép6 sulyos mellékhatasok és a kialakulé rezisztencia korlatozza alkalmazasukat. Ezen problémak hatdsara
Ujabb potencidlis hatéanyagok, koztiik tobbféle fémkomplex fejlesztése vette kezdetét. Az egyik fontos
vegylletcsaladot a tioszemikarbazonok (TSK-ok) és fémkomplexeik alkotjak. Az a-N-piridil-TSK-ok (N,N,S)
donorcsoportot tartalmaznak, legjelent6sebb képviselGjiik a triapin, mely jelenleg klinikai fazis Il vizsgalat
alatt all [1]. A TSK-ok hatasmechanizmusa gyakran 0Osszefligg azzal, hogy stabilis, redox-aktiv
fémkomplexeket képeznek vas- vagy rézionokkal, ennek megértéséhez fontos az oldatkémiai tulajdonsagok
megismerése.

A hidrofil/lipofil jelleg optimalizalasa céljabol kutatdmunkam soran harom olyan 2-formil-piridin-TSK (FTSC)
szarmazékot vizsgaltam, melyek piridin-gydrdjének kettes pozicidjaba egy metilén-trimetil-ammadnium
csoport kerilt. Ez a pozitiv toltésl csoport biztosithatja a szerves kationtranszporterekkel vald kélcsonhatast
[2] és a megfelel6 vizoldhatdsagot. Vizsgdltam a ligandumok proton disszociacidés folyamatait, a réz(ll)-
vas(ll)- és vas(lll)komplexeik oldatbeli stabilitdsat és redoxi tulajdonsagait UV-lathaté (UV-Vis), 1H NMR
spektroszkdpiai és ciklikus voltammetria (CV) mddszerekkel.

Megdllapitottuk, hogy a ligandumok fizioldgias pH-n pozitiv toltésld HL+ részecske formdjaban vannak jelen,
ezdltal oldékonysaguk valéban javult a referencia vegyllethez (FTSC) képest. A trimetil-ammodnium csoport
jelenléte lecsokkentette a fémionkot6-képességet, bar a réz(ll)ionokkal még igy is kiemelked6 a komplexek
stabilitdsa, a vasionok esetében nem lehetett stabilitasi allanddkat meghatarozni. Mindezek az oldatkémiai
tulajdonsagok segitik megérteni, azt hogy a ligandumoknak miért nem lett mérhet6 rakellenes hatdsa. A
réz(ll)komplexeik ugyanakkor aktivak voltak a rakos sejtekkel szemben.

[1] A.M. Merlot, D.S. Kalinowski, D.R. Richardson, Antioxid. Redox Sig., 2013, 18, 973-1006.
[2] M.N.M. Milunovi¢, O. Palamarciuc, A. Sirbu, Sergiu Shova, D. Dumitrescu, D. Dvoranova, P. Rapta, T.V.
Petrasheuskaya, E.A. Enyedy, G. Spengler, M. llic, H.H. Sitte, G. Lubec, V.B. Arion, Biomolecules, 2020, 10,
1213
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A (n5-Cp*)Rh(lll) félszendvics kation kélcsdnhatasa két hisztidint tartalmazé endogén
peptiddel

Kulcsszavak: rodium(IIl) félszendvics kation,; peptid komplexek; karnozin; glicil-hisztidil-lizin

TDK dolgozatomban a (n 5 -Cp*)Rh(lll) félszendvics kationt tartalmazé potencialisan rakellenes hatasu
karnozin (RB-alanil-L-hisztidin) és GHK (glicil-L-hisztidil-L-lizin) endogén peptidek (n 5 -Cp*)Rh(IIl) félszendvics
kationnal képzett komplexeit. A biner rendszerek mellett tanulmanyoztuk a (n 5 -Cp*)Rh(lll)-peptid-L terner
rendszereket is (ahol L= etilén-diamin (en) vagy bipiridil (bpy) kétfogu ligandumok). Utdbbi (n 5 -Cp*)Rh(lIl)-
en és -bpy komplexek a potencidlisan rakellenes vegyiletet modellezték, igy kovetkeztetéseket vonhattunk
le arra nézve, hogy a vizsgalt endogén peptidek ténylegesen képesek-e befolyasolni a rakellenes (n 5 -
nagy koncentracidban van jelen az emberi szervezetben, igy feltételezhet6 a Rh(lll) tartalmd hatdanyag és
az emlitett peptidek kdlcsonhatdsa. Vizsgalataim soran pH-potenciometrias, UV-Vis spektrofotometrias és
NMR spektroszkdpiai vizsgalatokat végeztiink, a termodinamikai sajatsagokra ezek eredményeinek egyiittes
kiértékelésével kovetkeztettliink. Eredményeink azt mutattak, hogy mindkét peptid erés kdlcsonhatast alakit
ki a félszendvics kationnal, de a GHK komplexek stabilitdsa kiemelked6en nagy. Fiziolégias pH-n a csatolt
kelatgytrtk {NH 2 ,N Bl amid ,N im } tipusu koordinaciot eredményeznek, a két peptid csak a gydrik
tagszdmaban mutat eltérést. Mivel mindkét peptid dontéen Cu(ll) komplexe formajaban taldlhaté meg az
el6 szervezetben, irodalmi adatok felhasznalasaval vizsgdltuk a réz(ll)-peptid-(n 5 - Cp*)Rh(lll) terner
rendszereket is. Megallapitottuk, hogy a (n 5 -Cp*)Rh(lIl) kation jelentés mértékben képes kiszoritani a
réz(ll)-t karnozin/GHK komplexébdl. A (n 5 -Cp*)Rh(IIl)-peptid-L terner rendszerek vizsgalata arra utalt, hogy
minden vizsgalt rendszerben jelent6s mennyiségl terner komplex képz&dik a peptidek imidazolgydrdjének
egyfogl (N 1 -nitrogénen keresztiili) koordindcidja révén. S6t a (n 5 -Cp*)Rh(lll)-en-GHK terner rendszerben
a biner (n 5 -Cp*)Rh(l1)-GHK komplex is megjelenik, azaz a GHK képes kiszoritani az er6sen kotédé kétfogu
etilén-diamint a rodium koordinacios szférdjabal.

Osszefoglalva, a vizsgalt két peptid valdban képes lehet a Rh(lll)-tartalmi potencidlisan gydgyhatdsu

,,,,,,

koordinacids szférajabal.
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Fémionok versengése a monenzin A fémkoté helyeiért

Kulcsszavak: monenzin A; CD spektroszkopia, kompeticio; ionofor antibiotikum, fémion

A monenzin A egy poliéter tipusu, kvazi gy(ir(is szerkezetl természetes antibiotikum. A gy(ir(s szerkezet két
funkcids csoport kozott kialakuld hidrogénkotés révén alakul ki. A molekula a kiilsé része az alkil-
csoportoknak koszonhet6en lipofil, a gylrdls szerkezet miatt kialakult Greg viszont hidrofil karakter(i. Ebbe
az Uregbe szamos fémion koordinalddhat. A lipofil és hidrofil kett8s jellege miatt a molekula képes athatolni
a sejtmembranon, és kilonféle kationokat szdllithat a membran egyik oldalarél a masikra. Ezéltal a
baktériumsejtek fémionhaztartasa felborul, ami sejthalalt idéz eld.

A korabbiakban szamos tanulmany foglalkozott a monenzin A és az egyszeres, illetve kétszeres pozitiv toltés
ionok kolcsonhatasaval. EIGbbi esetben a ligandum a fémionnal egy semleges toltési 1:1 aranyu komplexet
képez. Az utdbbi esetben ligandum felesleg jelenlétében a [M(Mon),(H,0),] semleges téltési biszkomplex
képz&dése szamottevs, mig fémionfelesleg jelenlétében egy pozitiv toltésld [M(Mon)(H,0)]" dsszegképleti
monokomplex képz6dése a donté. Kutatdcsoportunkban kordbbiakban cirkularis  dikroizmus
spektroszkopiaval a fény UV tartomanyaban tanulmanyoztak ezen komplexeket, de ennek hatranya, hogy
mind a monenzin A-nak, mind az olddszernek jelentés az elnyelése.

A szines komplexek azonban a lathato fény hulldmhossz tartomanyaban is vizsgalhatok. Tovabbi elény, hogy
ebben a tartomanyban csak a kialakulé mono- és biszkomplexek eredményeznek jelet, ami egyszer(siti a
kiértékelést. A fémionok kompeticidja révén a szintelen komplexek képz6dése is tanulmdnyozhatd. A
szakirodalomban ilyen vizsgalatokat nem publikaltak a korabbiakban. Tudomdanyos didkkéri munkam soran
célom volt fémionok egymas kozotti kompeticidjanak tanulmdnyozasa a monenzin A komplexek képz6dése
sordan metanolos kdzegben. Cirkuldris dikroizmus spektroszkoépidt alkalmaztam a Ni(ll) és Co(ll) komplexek
kozvetlen és kompeticids, valamint a Zn(ll), Mg(ll) és Ca(ll) komplexek kompeticids folyamatainak
vizsgalatdra.

Dr. Gyurcsik Béla
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8-hidroxi-kinolinok és félszendvics fémkomplexeik oldatkémiai jellemzése

Kulcsszavak: 8-hidroxi-kinolin,félszendvics, oldatspecidcio,;albumin; MDR

A kemoterdpids kezelések soran fellép6 mellékhatdsok és rezisztencia még mindig komoly problémat
jelentenek. Ebbdél kifolydlag a gydgyszerfejlesztés soran nagy hangsulyt fektetnek olyan vegyiletek
fejlesztésére, amelyek szelektivebbek, rezisztens sejteken is hatdsosak és jobb farmakokinetikai
tulajdonsagokkal birnak a fent emlitett két probléma kikliszobolésére.

A didkkori munkdm sordn vizsgalt két 8-hidroxi-kinolin Mannich-bazis szarmazék és ezek félszendvics
ruténium- és rodiumkomplexei hatékonynak bizonyultak human rakos sejtvonalakon. Ezenfelll jelentGs
citotoxicitast mutattak multidrog rezisztens (MDR) sejtvonalon is. A vegyiletek farmakokinetikai
tulajdonsagainak feltérképezése érdekében elengedhetetlen azok oldatkémiai jellemzése, tovabbia
szallitofehérjékkel vald kodlcsonhatasuknak vizsgalata is ezt a célt szolgalja. Mind a ligandumokat, mind a
félszendvics komplexeket jellemeztem oldatkémiai szempontbdl. Proton disszociacidos allanddkat
hataroztam meg a ligandum és a komplexek deprotonalédasi folyamataira, tovabba vizsgaltam a komplexek
stabilitasat és klorid/viz cserefolyamatat. Ehhez UV-lathato spektrofotometrias és 1H NMR spektroszkdpias
technikakat alkalmaztam. A lipofilitas vizsgalatdhoz hagyomanyos n-oktanol/viz megoszlasos modszert
hasznaltam. A komplexek human szérum albuminhoz (HSA) vald kot6dését spektrofluorimetrias modszerrel
jellemeztem.

A proton disszociaciés allandodk alapjan a ligandumok semleges, illetve részben pozitivan toltott formaban
vannak jelen fiziolégias pH-n. A félszendvics kationokkal kivétel nélkiil nagy stabilitdsu komplexeket
képeznek. Mig a ligandumok erésen lipofil tulajdonsaguak, addig a komplexek mar nagyobb vizoldhatésaggal
jellemezhet6ek, amelyet befolyasol a kdzeg kloridion koncentracidja. Spektrofluorimetrids mérések alapjan
a komplexek nagy affinitast mutattak a HSA mindkét kot6zsebe irant.

Dr. Enyedy Eva Anna
egyetemi docens, SZTE TTIK
Pivarcsik Tamas

PhD hallgato, SZTE TTIK
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Ca(ll)-gltkonat-hidroxid komplexek kimutatdsa és egyensulyi leirdsa oldhatdsagi mérésekkel
tdmény lugoldatokban

Kulcsszavak: komplexkémia, hiperalkalikus oldatok; egyensulyi leirds

TDK munkdmat az SZTE Anyag- és Oldatszerkezeti Kutatdcsoportjaban végeztem, ahol tébb, mint tiz éve
folynak egyensulyi vizsgalatok tomény lugoldatokban (1-4 M). A csoport egyik kutatasi terlilete az ipari
szempontbdl jelentds elektrolitoldatokban képz6d6 komplex részecskék tanulmdanyozdsa; ehhez
kapcsoléddéan végeztem oldhatésagi vizsgalatokat kalcium(ll)- és glikonationokat tartalmazé
rendszerekben, 4 M ioner@sségen.

Hasonloé 6sszetételd, tomény oldatokkal a kutatdcsoport régdta foglalkozik, az elsé kozleményt [1] tobb, mint
két tucat kovette nemzetkozi folydiratokban. Ezek kozos jellemzéje, hogy kvantitativ adatokat elsGsorban
pH-potenciometrias vizsgdlatok révén nyertiink, a tobbi moddszer kvalitativ (néha félkvantitativ)
informacidkkal szolgalt. A méréseket minden esetben csak olyan egyensulyi modellek tudtak leirni, amelyek
bonyolult 6sszetétell, tobbmagvu részecské(ke)t tartalmaznak. Ezen altalanos megfigyelés igazoldsa céljabal
kezdiink bele oldhatdsagi mérésekbe. Ez a mddszer kisérleti szempontbdl ugyan jéval id6igényesebb, de két
elénnyel bir a pH-potenciometridhoz képest: (1) kiterjeszthet6 a vizsgalhatd koncentracidétartomany,
valamint (2) kozvetlenebb koncentracidadatok hatarozhatok meg, a kisérleti adatok abrdi konnyebben
értelmezhetGek.

A dolgozatban részletezett munkdm két kérdésre keresi a valaszt: (1) Az oldhatdsagi adatok értelmezése is
szlkségessé teszi-e Osszetett részecskék feltételezését? (2) A kordbbi vizsgalatokban valdszinUsitett
részecskék elegendéek-e a nagyobb koncentraciétartomany kvantitativ leirdsara, vagy tobb részecskére van
szlikség?

Az el6zmények Osszefoglaldsa utan részletezem azt a négy kisérletsorozatot, amelyeket a fenti kérdések
megvalaszolasara terveztem, hajtottam végre és értékeltem ki. Részletezem a kérdéses egyensulyi rendszer
matematikai modelljét is. Ezen mérések és szamitasok mindegyike azt mutatja, hogy a vizsgalt rendszerek
egyensulyi leirdsa nem igényel a korabbi cikkekben leirtaknal bonyolultabb modellt.

[1] Pallagi A., Tasi A., Gécsi A., Cent. Eur. J. Chem.,10(2), 332-337 (2012)
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Radioaktiv hulladékok kondiciondldsara alkalmas két8anyagok és kompozitjaik NMR
relaxometrias vizsgalata

Kulcsszavak: metakaolin; geopolimer; cement; Kisterii NMR spektroszkopia, hidratdcio

Jelenleg a kis- és kozepes aktivitasu hulladékok kondicionaldsdara Magyarorszagon metakaolin tartalmu
Portland cementet haszndlnak. Azonban vannak olyan radioaktiv hulladéktipusok, mint példaul ioncseréld
mUigyanta vagy szerves anyag tartalmu hulladékok, amelyek szilarditasara a cement alapu kot6anyagok nem
alkalmasak. igy az utébbi idékben vildgszerte el6térbe keriilt a geopolimer alapu kétSanyagok fejlesztése. A
hosszu tavu tarolds érdekében fontos paraméter a megkotott hulladék csomag porozitasa, és vizzel vald
kolcsonhatdsa. Ezek roncsolds mentes vizsgdlatdra alkalmasak a kiilonb6z6 magneses magrezonancia alapu
technikak. Munkam soran radioaktiv hulladék szilarditasara alkalmas kot6anyagok és kompozitjaik pordzus
szerkezetét vizsgaltam NMR relaxometrids moddszerrel. Az NMR relaxometria alkalmasnak bizonyult a
porusos szerkezetben lévé kilonb6z6 mobilitasu vizdomének jellemzésére és ezen keresztil a kilonboz6
kot6anyagok 6sszehasonlitasara és érési folyamatuk kovetésére.

Munkam soran a metakaolint egyrészt mint kotéanyagot, masrészt mint adalékanyagot vizsgaltam. A
kot6anyag-fejlesztés soran els6ként kivalasztottam azt a receptet, mellyel a legjobb fizikai tulajdonsagu
geopolimer allithaté el6. Relaxometrids eredmények alapjan megallapitottam, hogy 0,5-0,7 viz -
szildrdanyag tényez6 mellett a mintdk porozitdsa jelent6sen nem valtozik, igy ezek kdzépsé értékével
dolgoztam az érési folyamat vizsgdlata sordn. NMR relaxometridval jél kovethet6 volt az érési folyamat 3
lépése, mely sordn kialakul a geopolimer, majd a viz kondenzacidjat kovetben a végsd pdrusszerkezet.

Ezt kovet6éen a metakaolint, mint adalékanyagot adtam kilonb6z6 mennyiségben a tiszta Portland
cementhez. Azt tapasztaltam, hogy 20-30% metakaolin hozzaadasa kedvezéen hatott a kialakult metakaolin
— cement kompozit szerkezetére. A 20%-os metakaolin tartalmu minta érési folyamatdat 6sszehasonlitottam
a tiszta Portland cement és a geopolimer érésével. Kompozit esetén jol lathatd, hogy a metakaolin a
puccolanos reakcidja révén beépiil a cement CSH gél részébe, mely egy kompaktabb strukturat eredményez.
Ezek az eredmények jo alapul szolgalnak a radioaktiv hulladékok szilarditasara alkalmas kdtéanyagok tovabbi
fejlesztéséhez, azok szerkezetének és érési folyamatainak ismerete révén.

Dr. Keéri Monika
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Gydgyszerhatdanyagok szorpcids folyamatainak a vizsgdlata kis molekulatémeg(i szerves savak
jelenlétében

Kulcsszavak: Adszorpcié, PhACs; LMWOAs, UHPLC;

A vilagban évrél évre jelent6sen fokozdédik a gyogyszerfogyasztds. A nagyobb mértékl felhaszndlasbal
adodoéan, egyre gyakrabban lehet kilonboz6 gyogyszerhatéanyagokat kimutatni a kérnyezetben. Ennek
egyik oka a jelenleg alkalmazott szennyviztisztitdsi technoldgidk melyek nem, vagy csak kismértékben
csokkentik a gyégyszermolekuldk mennyiségét a tisztitott szennyvizekben. Hazankban a tisztitott szennyviz
legnagyobb részét a felszini vizfolyasokba vezetik. Az agrarkdrnyezetbe jutd hatdéanyagok masik forrasa, a
talajok fizikai és kémiai tulajdonsaganak javitasa céljabdl kijuttatott szennyviziszap. A mez6gazdasagi
termékek fogyasztdsa miatt, az agrarkornyezetben jelenlévé hatdanyagok egészségiigyi kockazattal is
rendelkezhetnek. A talaj-oldat rendszerben felhalmozédd molekuldk szorpcids folyamatait, tdbb kornyezeti
faktor befolyasolja. llyen tényez6k a vegetacios idGszakokban a gyokérzondban felszabaduld kis és nagy
molekulatomeg( szerves savak. A rizoplan és rizoszféra hataran folyamatosan termel6dé és kibocsatott
asszimilatumok megvaltoztathatjak, a gyogyszermaradvanyok adszorpcios affinitasat. Ezen tulmenden a
talajokban a szinergikusan jelenlévé hatdanyagok és szerves savak kozott lejatszédd intermolekularis
kolcsonhatasok, gatolhatjak és fokozhatjak is a szorpcidés folyamatokat. Vizsgdlatainkban harom a
kornyezetben nagymértékben kimutathatd eltéré fizikokémiai tulajdonsagokkal rendelkezé hatdanyag
szorpcidés folyamatait rekonstrudltuk. A szorpcids kisérleteket egy talajszelvény harom kiilonbozé
mélységében hajtottuk végre. Eredményeinket pedig, izotermamodellekkel jellemeztiik. Kutatasunkban az
alabbi kérdésekre kerestlink vdlaszt: (a) Hogyan moddositjdk a gyokér asszimildtumok az adszorpcios-
deszorpcids kdlcsonhatdsokat? (b) Vannak-e szinergikus vagy antagonisztikus hatasok a 17a-etinil-6sztradiol
(EE2), a karbamazepin (CBZ) és a diklofenak-natrium (DFC) kompetitiv adszorpcidja soran? Ezen modellek
szerint a kompetitiv szorpcié soran, a gyégyszerhatdéanyagok adszorpcios affinitasa jelentésen csdkkenhet,
mig a végbemend interakciok eréssége szignifikdnsan fokozdédhat. A szantott rétegben megjelené szerves
savak pedig eredményeink szerint, kivalthatnak Uj adszorpciés kolcsonhatdsokat az adszorbens és az
adszorbedtumok kozott, ezzel atalakitva azok szorpciés folyamatait.

A KULTURALIS ES INNOVACIOS MINISZTERIUM UNKP-22-2 KODSZAMU UJ NEMZETI KIVALOSAG
PROGRAMJANAK A NEMZETI KUTATASI, FEJLESZTESI ES INNOVACIOS ALAPBOL FINANSZIROZOTT SZAKMAI
TAMOGATASAVAL KESZULT.”
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Impregnaldssal torténd felliletmddositas hatasa a Cd(x)Zn(1—x)S fotokatalizatorok
hidrogénfejlesztd hatékonysagéra

Kulcsszavak: CdS,; ZnS; heterogén fotokatalizis, hidrogén fejlesztés

A XXI. szdzadban jelent6sen felgyorsult a vizbontassal vagy egyéb olyan heterogén fotokatalitikus
folyamatokkal foglalkozo kutatasok Giteme, amelyek soran elemi hidrogén fejlédik. Ezek koziil is legtobben a
szulfid tipusu félvezetSkkel foglalkoznak, lebontandé anyagként pedig kénhidrogént, vagy annak ldgos
oldasakor keletkez6 Na,S-ot alkalmaznak. Ugyan az elmult évek eredményei egyértelmden arra mutatnak ra,
hogy a leghatékonyabb katalizatorokat CdS és ZnS egylttkristalyositasaval vagy az igy kapott kompozit
modositasaval kaphatjuk, az eldallitasok kérilményei és a kdzolt kvantumhatasfokok is jelents eltéréseket
mutatnak, és még a hatasok okai sem teljesen tisztazottak.

Munkam soran kiilénb6z6 6sszetételli Cd,Zn, S fotokatalizatorokat allitottam el§, amelyeknek a fellletét

1-x
tovabbi Cd(ll) vagy Zn(Il) ionokkal, ill. kiilénbdz6 fémionokkal (Ni**) torténd ddépoldssal médositottam.
Minden esetben mértem az el6allitott fotokatalizatorok hidrogénfejleszt6 hatékonysagat Na,S és Na,SO,
aldozati reagenseket tartalmazé rendszerben, vizsgaltam a H,-fejl6dés sebességének id6beli valtozasat, és
néhany esetben a katalizator hatékonysaganak valtozasat az egymast kovet6 felhasznalasok esetén. A
félvezet6 kompozitok tiltottsav-szélességét diffuz reflexids szinképekbdl Tauc médszerrel hataroztam meg,
a szerkezetilket pedig SEM, EDS felvételek segitségével tanulmanyoztam. A katalizatorok hidrogénfejleszté
hatékonysagdban mutatkozd valtozasok értelmezéséhez pedig tovabbi szerkezetvizsgalati elemzéseket
szeretnék elvégezni.

A tiszta CdS és a tiszta ZnS gyakorlatilag nem mutatott katalitikus aktivitast, de azok dépoldsa rendre Zn**,
illetve Cd** ionokkal még ugyan alacsony, de mar j6l mérhet hidrogénfejlesztési hatékonysdgot
eredményezett. Ez és a tiltottsdv-szélességek eltoldddsa igazolja a mddositd kationok beépulését a kiindulasi
vegyllet kristdlyracsaba. A vizsgalt kompozitok kézil a Cd,.Zn,.S mutatkozott a leghatékonyabbnak,
amelynél kvantumhatdsfok meghaladta a 10,5%-ot. Amennyiben a két fémet barmilyen aranyban tartalmazé
mintat dépolas révén moédositottam, kis mértékben lecsdkkent a hatasfok, de a hidrogénfejlédés sebessége
id6ben egyenletesebbé valt.

Témavezetd Dr. Fodor Lajos
Egyetemi adjunktus, PE MK
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Bioldgiai és fotokémiai eljarasok kombinalt alkalmazésa a szennyviztisztitasban

Kulcsszavak: heterogén fotokatalizis; olajpala; titan-dioxid; p-nitrofenol; Supragil

A Pannon Egyetem kutatdi hatékony, korszer(i és gazdasdgos kémiai viztisztitdsi modszer fejlesztését,
kidolgozasat tlizték ki célul, melyben szorbensként a természetben el6forduld olajpalakézetet, az alginitet
alkalmazzadk. Az Uj technoldgia utolsé egysége egy oxidacids eljards, amely a tisztitdsi sor végén
megakaddlyozza az olajpaldbdl kioldédd természetes szerves anyagok, vagy az esetleg lemosddott
bomldstermékek kikerilését a rendszerbdl.

Kutatdbmunkam soran heterogén fotokatalizis alkalmazasaval tanulmanyoztam az olajpalabdl kioldédo
természetes szerves anyagok bomlasat. Katalizatorként Degussa P25 titan-dioxidot hasznaltam, parhuzamos
vizsgalatokkal kovettem nyomon a kisérletek reprodukalhatdsagat. Megallapitottam, hogy a fotokémiai
eljaras hatékonysaga H202 hozzdadasaval, valamint ézonizacidval tortén6é kombinalassal jelentésen nem
novelhetd az adott kisérleti koriilmények kozott.

Vizsgdaltam a bioldgiai folyamat és a fotooxidacido kombinalhatdsagat. A modellvegyiiletként alkalmazott p-
nitrofenol az olajpalaval torténé érintkeztetés soran bonthaténak bizonyult. A bioldgiai kezelés utan kapott
oldat TOC értékének csokkentése érdekében fotokatalitikus oxidaciét alkalmaztam. Bar a szerves
széntartalom alig valtozott, de a szerves anyagok tovabbi atalakuldsa megfigyelhetd volt.

Az alginites vizsgdlatok soran adddott olyan vegyiilet is, példaul a ,Supragil WP”, amely a bioldgiai kezelés
alatt nem bomlott. Ez esetben a folyamatok sorrendjének megforditasaval préobalkoztunk megoldast talalni
a problémara: el6szor fotooxidacidval degradaltuk a modellvegyiletet — kiilonb6z6 ideig vildgitottam be a
Supragil oldatat —, majd a bomlastermékeket is tartalmazé oldatot érintkeztettilk az olajpalaval. A
fotokatalizist kovetéen a megvaltozott kémiai kornyezet (alacsonyabb pH és Supragil-koncentracio,
koztitermékek jelenléte) az olajpaldn é16 mikroorganizmusok szamara kedvez6bb volt, ennek kévetkeztében
megvaldsult a Supragil bioldgiai Uton torténd eltavolitasa olajpala jelenlétében.

Szaboné Dr. Bardos Erzsébet
Témavezetbk egyetemi docens, PE

Molnar Miklos

tanszéki mérnok, PE MK
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Antibiotikum hatdanyagok fotokatalitikus bontdsa BiOX fotokatalizatorokkal peroxodiszulfat
jelenlétében

Kulcsszavak: fotokatalizis; BiOX; peroxodiszulfat; hidrokinon, szulfametoxipiridazin

Az antibiotikumok nélkilozhetetlenek a humdan gyodgyaszat és az dllattenyésztés teriiletén, azonban
hasznalatuk szdmos kornyezeti és népegészségiigyi problémat is okoz, els6sorban a hatdsukra kialakuld
antibiotikum rezisztens baktérium torzseknek koszonhetéen [1]. A bioldgiai vizkezelés sok esetben nem
alkalmas ezen vegyiletek eltavolitdsara, ami kiegészité kémiai eljarasokon alapuld viztisztitasi modszerek
fejlesztését teszi sziikségessé. Ezek egyike a heterogén fotokatalizis, mely fotokatalizator és fény egyiittes
jelenlétét igényli, hatékonysaga pedig megfelel6 oxidaldoszerrel ndvelhetd. Az utébbi évtizedekben el6térbe
keriiltek a szulfat-gyokion (SOse-) generdlasanak alapuld eljarasok [2], melyek jol kombindlhatdk heterogén
fotokatalizissel is.

Munkam sordn a BiOX (X=Cl, Br és |) fotokatalizatorok aktivitasat vizsgaltam hidrokinon (HQ), valamint két
antibiotikum hatdanyag, trimetoprim (TMP) és szulfometoxipiridazin (SMP) bontdasa soran, peroxo-diszulfat
ion (PDS) jelenlétében és anélkil, 398 nm-es és lathaté tartomanyban sugarzo LED fényforrasokkal vald
megyvilagitas mellett. Mindharom katalizator igen jé aktivitast mutatott a HQ és SMP atalakitdsaban, mely
PDS jelenlétében a SOse- képzGdésének koszonhetGen tovabb nétt. A BiOCl és BiOBr elsGsorban 398 nm-es
fénnyel, mig a BiOl lathatd fénnyel valé megvildgitas mellett is hatékonynak bizonyult. A tovabbiakban a
legnagyobb aktivitast mutatd BiOl esetén vizsgaltam az oldott oxigén és a PDS koncentracid hatasat, valamint
a katalizator Ujra haszndlhatdsagat harom cikluson keresztil. Bioldgiailag tisztitott szennyvizet alkalmazva
matrixként a katalitikus aktivitas jelent&s csokkenését tapasztaltuk, mely részben a matrixban jelenlévé
HCOs™ hatasanak volt készonhetS. Utdbbi szerkezeti valtozast okozott a BiOl esetén, mely a kezelend6 viz
pH-janak valtoztatasdval kikliszobolhetének bizonyult.

[1] CJ.L. Murray, K.S. lkuta, F. Sharara, The Lancet, Vol. 399, Issue 10325, 629-655 (2022)
[2] N.K.V. Leitner, Sulfate radical ion-based AOPs, IWA Publishing, 2017, 429-460

Dr. Alapi Tiinde
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A trimetoprim &talakuldsanak vizsgélata UV/perszulfat és UV/VUV/perszulfat mddszerekkel

Kulcsszavak: antibiotikum, viztisztitds, nagyhatékonysagu oxidacios eljdards, matrixhatds,; szervetlen ionok

Az antibiotikumok elengedhetetlenek szamos fert6zés kezelésében, mind a human gyodgyaszat, mind az
allattenyésztés teriletén. Azonban az él6 szervezetek nem hasznositjdk maradéktalanul ezeket a
vegylleteket, az anyagcserével jelent6s résziik valtozatlanul vagy metabolitjaik formajaban kilril. A
kommundlis és az allattartasbdl szarmazd szennyvizek jelent6s része tartalmaz antibiotikumokat, melyeket
a hagyomadnyos bioldgiai vizkezeléssel csak korlatozott mértékben tudunk eltdvolitani. Egyre fontosabba
valnak az olyan kiegészit6 vizkezelési eljarasok, melyek segitségével a kis koncentracidban jelen 1évg,
biolégiai aktivitdassal biré vegylletek maradéktalanul eltadvolithaték a bioldgiailag kezelt vizbdl.
Bar a legtdbb kémiai eljards, melyet vizek utdkezelésére haszndlnak a hidroxilgyok generalasan alapul, az
elmult években jelentds figyelmet kaptak a szulfatgyokion generaldsan alapulé mddszerek. Munkam soran
a perszulfation UV és UV/VUV fotolizisével kombinalt eljarasokat vizsgaltam a trimetoprim vizes oldatanak
kezelése soran. A trimetoprim bakteriosztatikus, bioldgiailag nehezen lebomlé antibiotikum, jelenlétét tobb
felszini vizbdl kimutattak. Fényforrasként 254 nm-en sugarzo, valamint 254 és 185 nm-es fotonokat is
kibocsato kisnyomdsu higanyg6zlampakat hasznaltam. A 185 nm-es VUV fény kdzvetlenil a vizb6l generdl
hidroxilgyokot, mig a perszulfation 254 nm-es UV fotolizise szulfatgyokiont eredményez. Mindkét fényforras
alkalmazasa soran a szulfat gyokion jelentésen megndvelte az atalakulas és minerelizacidé sebességét, mely
mellett a VUV fotolizis additiv hatasa is érvényesllt, amit a terc-butanol, mint hidroxilgyok-fogé hatasaval
igazoltam. Vizsgdltam mindkét fényforrds esetén a kiinduldsi perszulfation koncentracio, és az oldott oxigén
hatdsat az atalakulds és a mineralizacié sebességére. A méréseimet egy adott perszulfation koncentracid
mellett elvégeztem bioldgiailag tisztitott kommunalis szennyvizben, valamint az abban Iév6 CI™ és HCO,"

koncentrdciét hasznalva vizsgaltam az egyes szervetlen ionok hatasat is. Eredményeim alapjan az
UV/perszulfat és UV/VUV/perszulfat eljarasok a hidroxilgyok generdldsan alapuld eljarasokkal szemben
kevésbé érzékenyek a matrix 6sszetételére, azonban a szervetlen ionok és a szulfat gyokion kozti 6sszetett
reakciok mindenképpen kiemelt figyelmet érdemelnek a gyokkészlet megvéltoztatdsa és a lejatszédod
reakciok szelektivitdsa és 0sszetettsége miatt.

Dr. Alapi Tiinde
Témavezetdk egyetemi adjunktus, SZTE TTIK
Farkas Luca

PhD hallgato, SZTE TTIK

156



Szerves kémia l.

o  XXXVI. OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcio o3

157




SZABO RENATA

szaboreni287@gmail.com
gyogyszervegyész-mérnoki

MSc, 4. félév

Budapesti Miszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem
Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar

Fluoreszcens ligandumok el8allitasa G-fehérje kapcsolt receptorok jel6lésére

Kulcsszavak: opioid-vdlsag, receptor, fluoreszcens ligandum,; gyogyszerkémia; PharmacoSTORM

Az 1990-es évekt6l kezd6édben dramaian megné6tt az opioidokkal torténd visszaéléshez, illetve
tuladagoldshoz kdthet6 kérhazi kezelések és haldlesetek szama. Az Egyesiilt Allamokban 2021-ben kézel 108
ezer ember halt meg vénykoételes, valamint tiltott opioid tuladagolas kovetkeztében. A szerhaszndlati
zavarokban szenvedd6k kezelésére sikeresen alkalmaznak p-opioid-receptort célzé hatdanyagokat, mint
buprenorfin, a metadon vagy a naltrexon. Az ismert gydgyszerek mellékhatdsai miatt azonban az Uj terdpias
célpontok azonositdsdra irdnyuld kutatdsok aktiv tertiletnek szamitanak.

Kutatécsoportunk a KOKI Molekularis Neurobioldgiai Laboratériumaval egyittm(ikodve kidolgozott egy Uj
szuperfelbontdsd mikroszkdpos eljarast, amely soran fluoreszcens molekuldk segitségével nanométeres
pontossaggal lehet farmakoldgiai méréseket végezni receptorokon, ioncsatornakon vagy akar enzimeken is.
A PharmacoSTORM maddszer uj utakat nyithat meg kiilonb6z6 betegségek neurobioldgiai alapjainak
megértésében, igy hozzajarulhat az opioid-valsag okozta tuladagolas és fliggGség kezelésére irdnyuld
megfelel6 terdpids mddszer kidolgozasahoz is.

Munkam soran célul tiztem ki az orexin (1), a D1-dopamin (2), valamint a k-opioid (3) G-fehérje kapcsolt
receptor célpontra fokuszalt fluoreszcens ligandumok el6allitasat (1. abra).
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1. abra: A tudomanyos diakkori munkam soran el6allitani kivant fluoreszcens ligandumok

A ligandumok pontos szerkezetét, illetve a festékhez (Sulfo-Cy5) torténé 6sszekapcsoldshoz sziikséges linker
tipusat el6zetesen in silico dokkolasi kisérletekkel hatdaroztam meg.

Dr. Abranyi-Balogh Péter
tudomanyos fomunkatars, ELKH TTK
Németh Andras
tudomanyos munkatars, ELKH TTK
Dr. Kupai Jozsef
egyetemi docens, BME VBK
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Fotoaktivalhatd kemoterapia lathaté fénnyel

Kulcsszavak: fotolabilis vegyiiletek,; kemoterdpia;, célzott hatéoanyagleadds

Az él6 szervezetekben alkalmazott gyégyszerhatéanyagok gyakori hatranya, hogy csak egy kis résziik képes
ténylegesen kifejteni a hatdsukat, rdadasul azt sem feltétlenil ott, ahol sziikség lenne ra. Ez hatvanyozottan
igaz a kemoterapids szerekre, emiatt a célzott hatdanyagleadds a modern gyodgyszerkutatds egyik
legintenzivebben kutatott terilete. A célzott hatdanyagleadd rendszerek képesek térben és idSben
szabdlyozott mddon felszabaditani a kivant bioldgiailag aktiv molekulat, ezzel novelheté példaul a
kemoterdpia hatékonysaga ugy, hogy kozben csokkenthetéek a mellékhatasok.1 Ennek a megvaldsitasi
madszerei kozul kiemelkedd jelent6séggel birnak a fénnyel aktivalhato hatéanyagleadd rendszerek, amelyek
fotolabilis véd6csoportokat (photocage-eket) alkalmaznak. A fotolabilis védGcsoportok a megfelelS funkcids
csoporton keresztil kapcsolddva képesek lecsokkenteni a hatéanyag (pl: kemoterépias szer) bioldgiai
aktivitasat. A konjugatumot a megfelel6 hullamhosszu fénnyel megvilagitva a fotolabilis rész lehasad, igy a
hatdanyag visszanyeri a bioldgiai aktivitasat.2 A legtobb jelenleg hasznalt vegylilet UV fénnyel aktivalhato,
ami nagy hatranyt jelent bioldgia alkalmazhatdsag terén, mivel az UV fény szovetkarositd és rossz az
athatoloképessége. Ezért fontos, hogy az in vivo felhasznaldashoz a gerjesztési tartomanyt eltoljuk a lathato-
vagy NIR tartomanyba. A fotolabilis véd&csoportokkal szemben tovabbi fontos szempontok, hogy legyenek
vizoldhatdak, sotétben stabilak, illetve a besugarzads hatdsara ne szabaduljon fel bel6liik citotoxikus
melléktermék.3

Kutatédmunkdm célja olyan, lathatd (kék/zold/narancs) fénnyel aktivdlhaté mddositott kumarinvazas
fotolabilis vegylletek szintézise, melyek tartalmaznak egy kamptotecin szarmazék kemoterapias szert.
Dolgozatomban ezen vegyiletek el6allitdsat mutatom be, illetve azok alkalmazasat fotoaktivalt
kemoterapias eljarasokban.

1. Bae, Y. H. & Park, K. Targeted drug delivery to tumors: Myths, reality and possibility. J. Control. Release
153, 198-205 (2011).

2. Bonnet, S. Why develop photoactivated chemotherapy? Dalt. Trans. 47, 10330-10343 (2018).

3. Weinstain, R., Slanina, T., Kand, D. & Klan, P. Visible-to-NIR-Light Activated Release: From Small Molecules
to Nanomaterials. Chemical Reviews vol. 120 13135-13272 (2020).
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Gyogyszerhatdanyagok biomimetikus oxidacids utvonalainak atfogd, elemzé vizsgalata

Kulcsszavak: biomimetikus;in vitro;metalloporfirin;metabolizmus

A gyodgyszerkutatas korai fazisdhoz kapcsoléddan kiemelt feladat a hatdanyagok majhoz kothetd
metabolizmusanak vizsgalata és a képz6d6 metabolitok azonositasa, az egyes major metabolitok el6allitasa.
A korai vizsgalatok f6 célja azon hatdanyagjeldltek azonositasa, melyek metabolizmusa fokozott és/vagy
toxikus termékek képz&déséhez vezet. igy a metabolikus stabilitds mellett a reaktiv metabolitok képz&dés

« 7oz

/////

elsédlegesen felel6s citokrédm P450 izoenzimek. Az enzimcsaldd aktiv centruma egy protoporfirin IX egység,
melynek oxiddciés mechanizmusa jél modellezhetdé szintetikus metalloporfirin  szarmazékokkal. A
metalloporfirinek tobb oxidacids mechanizmusa ismert, ami elsédlegesen kozeg pH értékének fliggvényében
valtozik és igy a biomimetikus folyamaton tul specifikus oxidativ atalakulasra is lehet6séget ad a
gyogyszerkémikus szamara.

Munkam soran szerkezetileg diverz hatéanyagok atalakuldsat vizsgaltam porfiringy(r{ mezo helyzetében p-
szulfoniloxifenil-csoportokat tartalmazd, kereskedelmi forgalomban kaphatd szintetikus vasporfirinnel,
harom kiilonb6z6 pH-n (pH = 2,7; 4,5 és 7,4), terc-butilhidroperoxid (tBuOOH) oxidaldszer jelenlétében.

Az biomimetikus atalakulds mértékét, illetve a keletkez6 metabolitokat HPLC-MS mddszerrel vizsgdlatam.
Ennek megfelelén a vegyiiletek biomimetikus oxidaciéjat a konverzidval, a metabolitok szamdval és a
metabolitok szerkezetét MS, HR-MS alapjan kapott tomegvaltozas, esetenként referencia metabolitok
segitségével jellemeztem.

Dr. Balogh Gyoérgy Tibor
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Antitestmoédositas heterociklusokkal

Kulcsszavak: antitest, rekonjugdlas, optimalizalas, heterociklus, Her2

Napjainkban egyre nagyobb teret nyernek a gyégyaszatban a terdpids antitestek és az antitest-gydgyszer
konjugatumok (ADC-k). Ezek a készitmények az antitestek specifikussagat hasznaljak ki a megfelelS antigének
felé, melynek eredményeként — példaul az onkoldgiai diagnosztikdban és terapidban — szelektiven juttatjak
a fluoreszcens vagy citotoxikus molekuldt a célsejtekhez. Szamos technika talalhatdé a szakirodalomban
antitestek moédositasara, ezek kdzott elényben részesitik a helyspecifikus mdédszereket. A nativ antitestek
modositdsa megoldhaté a diszulfidhidak redukcidjaval és ujrakotésével (rekonjugacid), azonban a
szakirodalomban leirt rekonjugaldszerek java része bonyolult és koltséges szintézisekben allithato eld, igy
felmerilt az igény kdnnyebben hozzaférhet6 vegyiletek fejlesztésére.

Munkam soran egy Uj kismolekulas rekonjugaldszer fejlesztését és egy antitest-rekonjugaldszer konjugatum
elGallitdsdnak optimalizaldsat végeztem el. Kutatécsoportunk kordbbi eredményeit és irodalmi
el6zményeket alapul véve heterociklusos, klikk reakciéba viheté kapcsoldszert allitottam elé egyszerU
modszerrel. A heterociklusos rekonjugaldszerrel moédositottam a trasztuzumab antitestet (1. abra), és
optimalizaltam az eljarads koriilményeit. Az optimalizalt paraméterekkel sikeriilt elérnem az altalanosan
elfogadott 4-es DAR (hatdanyag-antitest arany) értéket és a kivald, 95%-0s homogenitast. A rekonjugalészert
fluoreszcens festékekkel is felszereltem, és a sejtek jelolését aramlasi citometriaval jellemeztiik. Lehet6vé
valt konfokalis mikroszkdpos vizsgalatok elvégzése is sejtmetszeteken, amelyek sordn igazoltuk, hogy a jelolt
antitest jol alkalmazhato az onkolégiai diagnosztikaban.
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a szerkezet szabadalmi okok miatt fitkos.

1. dbra: A rekonjugdlészer és az antitestmddositas elve

Dr. Keserti Gyorgy Miklos
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Nucleolin receptort felismerd F3 peptid atlapol fragmenseinek szintézise és vizsgalata

Kulcsszavak: célzott tumorterapia; szilardfazisu peptidszintézis; citotoxicitds, daunomicin, peptidkémia

A rosszindulatu daganatos megbetegedések szovédményei, a masodik vezet6 haldloknak tekinthetdk
vilagszerte. A modern orvostudomany egyik legfontosabb kutatdsi teriilete, egy olyan gydgymadd
kifejlesztése, amely a legtdbb rak tipussal szemben hatékonyan alkalmazhaté. A célzott tumorterdpia a
kemoterdpia egy Uj, gyorsan fejl6d6é formaja, melynek célja, hogy a kemoterdpias szerek hatékonysagat
novelje. Ennek érdekében a gydgyszereket valamilyen irdnyité molekuldhoz kapcsoljak, amely nagy
specifitassal és szelektivitassal ismeri fel a tumorszelektiv fehérjéket/receptorokat. lly médon a hatdanyagot
ugy juttathatjuk a tumorsejtekbe, hogy kozben az egészséges sejteket megkiméljik. A célzott
tumorterapidnak altalanos problémaja, hogy a tumorsejeken el6forduld receptorok tipusa és szama limitalt.
Kilonosen igaz ez a rezisztens tumorsejtekre, beleértve a tumoré@ssejteket is, amelyek fontos szerepet
jatszanak a tumor kitjulasaban. A teljes gydgyulas érdekében elengedhetetlen, hogy olyan vegyileteket
allitsunk el6, amelyek az utdbbi sejttipusok elpusztitdsara és a szervezetbdl torténd eliminalasara is
alkalmasak. A nucleolin fehérjét sikeresen kimutattak mint az érzékeny, mind pedig a rezisztes tumorsejtek
sejtfelszini mintazataban. Az MTA-ELTE Peptidkémiai Kutatdécsoportban végzett munkam soran egy olyan
iranyitomolekula tervezésén dolgoztam amely hatékonyan képes célozni a nucleolin fehérjét. A
vizsgalatokhoz az F3 peptidet vettem alapul, amely szelektiven képes koétédni az emlitett sejtfelszini
mintdzathoz, igy alkalmas hordozé molekula lehet egy irdnyitott tumorterdpids eljaras fejlesztése soran. A
koltséghatékonyabb gydgyszerjelolt elGallitdsa érdekében, munkdm sordn az F3 peptid szerkezetének
optimalasara torekedtem. Ehhez kezdetben nyolc, hdarom aminosavanként atlapolé dekapeptidet
szintetizdltam, amelyek lefedték az F3 peptidet, majd daunomicin hatéanyaggal konjugdltattam azokat. Az
Orszagos Onkoldgiai Intézetben végzett citotoxikoldgiai vizsgalatok alapjan a hatékonynak bizonyult
konjugdtum tovabbi optimdaldsara alanin-szkennelést végeztem, az elkészitett konjugdtumok tovabbi
vizsgalatai sordn pedig megallapithaté volt, melyek azok a pozicidk a hordozé molekuldn belil, ahol az
aminosavak szabadon cserélheték.

Mezoé Gabor Miklos

tudomanyos tanacsado, ELTE TTK
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Nagy Stokes-eltolodasu, hatékonyan kioltott fluorogén jelz6vegyliletek szintézise

Kulcsszavak: flureszcencia; florofor, tetrazin,

A fluoreszcens mikroszképia soran felmeril6 hattérfluoreszcencia jelensége, mely a feleslegben alkalmazott,
nem specifikusan kotott jelz6molekuldktél szarmazik, jelentésen rontja a detektalas érzékenységét. A
biolégiai kornyezet sajat, autofluoreszcenciaként megjelené természetes emisszidja szintén rontja az
érzékenységet. Mig az autofluoreszcencia kikiiszobolhet6 vorods tartomany felé eltolt, vagy nagy Stokes
eltolodasu festékek hasznalataval, addig a hattérfluoreszcencia okozta problémdkat fluorogén
jelzévegyiletekkel lehet kikliszobalni.

Az Un. click-to-release reakcidkban az IEDDA reakcid olyan kaszkadfolyamatot indit el, melynek eredménye
egy kotés hasaddsa. Az ilyen tipusu reakcidk egyre népszerlibbek a molekularis bioldgia és az orvostudomany
tertiletén, mivel lehet6séget adnak hatéanyagok kémiai reakcid altal kontrollalt felszabaditasara.
Fluoroforok egy csoportjat képviselik azok a donor-akceptor festékek, melyekben a donor szerepét fenolat
tolti be. Abban az esetben, ha a fenolat szubsztitudlt, kioltott fluoreszcenciaval rendelkeznek. Amennyiben
valamilyen kiils6 hatasra a blokkoldcsoport lehasad, jelent8s intenzitasnovekedés tapasztalhato. A tetrazin
kivaltotta fluorogenicitassal szemben ez a mechanizmus hulldmhosszfliggetlen, igy jol hasznalhatd voros
tartomanyban is.

Kutatdmunkam sordn olyan, hatékonyan kioltott, voros tartomany felé eltolt gerjesztéssel és emisszidval
rendelkez6 fluorogén donor-akceptor festék el6allitasat tlztem ki célul melyekben click-to-release
mechanizmusra alkalmas tetrazinokat kombindltam in situ keletkezé kinon metiddel. Ezekben a tetrazin
biztositja a specifikus célzast, egyben alkalmas a fenolat blokkoldé csoportjaként is funkcionalni.

Munkam soran sikeresen elGallitottam a tervezett alapvazakbdl kett6t, valamint a tovabbi alapvazak
el6dllitasa is biztatd utakon jar. Az elSallitott alapvdzakhoz sikeresen kapcsoltam oOnfeldldozé linkeren
keresztll a tervezett tetrazinszarmazékokat, igy Osszesen 4 célterméken vizsgdltam a click-to-release
reakciot.

Két szdrmazék esetén a release elfogadhaté gyorsasaggal megtorténik, a masik két szarmazéknal lassabb
reakciot tapasztaltam. A fluoreszcencia intenzitdsa az id6 el6rehaladtdval n6, azonban mas hulldmhosszon
jelentkezik, mint a referenciavegyiletek mérésénél, igy ez tovabbi vizsgalatot igényel.

Tavlati terveim kozott szerepel a tovabbi céltermékek el6allitdsa, majd az igéretes festékeket ezutdn in vitro
majd in cellulo fehérjejeldlési kisérletekben tervezziik tesztelni

Kormos Attila
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NHC-atmenetifém komplexek szintézise bioldgiai vizsgalatokra

Kulcsszavak: karbén, onkologia; citotoxicitds, gyogyszerrezisztencia

Az orvostudomanyban mar hosszu évtizedek éta ismertek a fém-komplexek kedvezé hatdsai. A legismertebb
fémvegyllet, a ciszplatin széles korben alkalmazhaté a rdakos megbetegedések kezelésére, szdmos
kellemetlen mellékhatdassal is rendelkezik, illetve gyakran rezisztencia kialakulasa tapasztalhaté a kezelések
soran, ezért nagy érdekl6dés iranyul a mai napig ezek kikliszobolésére vagy csokkentésére.
Az irodalomban az elmult évtizedekben egyre tobben szamoltak be egy Uj tipusu komplex vegyiletcsalad
biztaté bioldgiai viselkedésérsl.™ A Nukleofil Heterociklusos Karbének (NHC) olyan szerves molekuldk,
melyek képesek szinte a peridodusos rendszer dsszes atmenetifémjével stabil kovalens komplexet alkotni.
Ezek a komplexek a ciszplatintél eltéré hatdsmechanizmus alapjan mikoédnek. Mara mar igazoltan a
sejtciklus G1l-es szakaszaban fejtik ki hatasukat,™ igy a ciszplatinnal ellentétben nem vezetnek Ggynevezett
masodlagos rak kialakuldasahoz. Ezenkiviil irodalmi példak alapjan az is elmondhatd, hogy a szelektivitasuk is
joval nagyobb a rakos sejtekre a ciszplatinhoz képest,”” mely szintén nagy el6nyt jelent az akut mellékhatasok
elkeriilésében. Az irodalomban a rezisztencia vonatkozasaban azonban még csak néhany példat talalni, ahol
rezisztens sejtvonalakon is végeztek vizsgalatokat, ezért ez a teriilet keltette fel leginkabb kutatécsoportunk
figyelmét.

Munkank soran valtozatosan szubsztitualt NHC vazakat és ezek réz-, arany-, eziist- és platina-komplexeit
allitottuk el6, melyeket az ELKH TTK Gydgyszerrezisztencia Kutatdcsoportjaval egylttmikodésben, egy
parentalis MES-SA, egy ABCB1-et overexpresszalé és egy doxorubicinnel szelektalt rezisztens sejtvonalon
vizsgaltunk.

A vizsgalatok alapjan megallapitottuk, hogy a vazszerkezetek nagyban befolydsoljdk a sejtvonalakra
gyakorolt toxicitast, illetve a koztik mért rezisztenciat. Az altalunk vizsgdlt sorozatbdl kivalasztottunk egy
alapszerkezetet, mely mind a toxicitds, mind a rezisztencia szempontjabdl kedvez6 eredményeket ért el és
tovabbfejleszthet6ség szempontjabdl is igen kedvezd tulajdonsagokkal bir.

[1] Teyssot M. L., Jarrousse A. S., Manin M., Chevry A., Roche S., Norre F., Beaudoin C., Morel L., Boyer D.,
Mahioue R., and Gautier A., Dalton Transactions, 35, 6894—6902 (2009)

[2] Ott I., Inorganic and Organometallic Transition Metal Complexes with Biological Molecules and Living
Cells, Elsevier, 147-179 (2017)
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7”1

Szupramolekuldris rendszerek el8allitasa stochasztikus szuperfelbontasu mikroszkdpidhoz

Kulcsszavak: mikroszkopia, szupramolekularis; szuperfelbontdsu; pillérarén; fluoreszcens

A fluoreszcens mikroszkdpia felbontasanak novelése szamos problémat vet fel. Az egyiket ezek kozil a
diffrakcié jelensége okozza: a fluoreszcens festékmolekuldk egy bizonyos tdvolsagon belil nem
kiilonboztethet6k meg, fluggetleniil az optikai elemek és a detektor felbontdsatdl. Ez a fizikai torvény
komolyan korlatozza az élésejtes képalkotas lehetdségeit. Az elmult évtizedekben tobb mddszert is
feltaldltak a probléma megoldasara. Ezek egyike az SML (single-molecule localization), vagyis a
sztochasztikus mikroszkopiai médszerek csoportja. Miikodésiik Iényege, hogy specidlis festékekkel elérik,
hogy egyszerre csak az 6sszes molekula toredéke fluoreszkaljon. A mintardl sok képet készitenek gyorsan
egymas utan. Ezeken a képeken statisztika alapjan biztosak lehetnek benne, hogy minden fényfolthoz csak
egy molekula tartozik. A fényfoltok maximumat keresi meg egy program és osszesiti a képekrdl szarmazo
molekula-helyadatokat. Az 6sszesités utan egy, a hagyomanyos technikaknal sokkal nagyobb felbontasu kép
rajzolédik ki.

Tobbféle SML-re alkalmas festéket publikaltak mar, de még altalanos hianyossaguk, hogy a gerjeszt6 és
emisszios hulldamhosszuk tul kozel esik egymashoz. Ez akkor okoz gondot, ha egyszerre tobbféle biomolekulat
probalunk megfestenitobbféle szinnel, ugyanis a kromatikus aberracié zavard hatasat ilyenkor csak tgy lehet
kiklisz6bolni, ha egymastdl tavoli hulldmhosszokon gerjesztjik a kilonbdz6 festékeket, amiknek a
fluoreszcencidja ugyanazon a hulldmhosszon detektdlhaté.

Kutatdmunkdm soran olyan pillér[5]arén — festék rendszereket allitottam elé, melyek host — guest
komplexképzéssel érik el a fluoreszcencia ki-be kapcsolasat. A festékek fluoreszcens tulajdonsagat kiilonb6z6
funkcids csoportok oltjak ki oldott allapotban, majd a komplexképzéskor a megvaltozott elektronkdrnyezet
miatt visszanyerik azt. A pillér[5]arén makrociklust egy linkerrel és egy bioortogonalis reakciora képes
1,2,4,5-tetrazinnal monofunkcionaltam, igy specifikusan kothet6vé téve a BCN-el jeldlt sejtstruktiurakhoz.
Célul tlztem ki ezen kivil nagy Stokes eltolddasu, komplexképzésre képes, fluorogén festékek szintézisét,
amelyek lehet6séget adhatnak a tobbszinl SML képalkotasra. Az 6t célvegyiilet koziil kett6t sikeresen
el6dllitottam, haromhoz pedig a végtermékekhez kozel allo koztitermékekig sikerilt eljutnom. Ezen kivil
egyszerlbb festékek és pillér[5]arén komplexképzését is vizsgdltam optikai spektroszkdpiaval, illetve sejtes
kornyezetben fluoreszcens mikroszképpal.

Kormos Attila
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Ferrocéntartalmu ureidopirimidin szarmazékok alkalmazasa elektrokémiai szenzorként

Kulcsszavak: melamin, ferrocén, NMR spektroszkdpia, elektrokémia, ureidopirimidin

A melamingyantdk langalloé épitbipari alapanyagok, de szamos egyéb terlleten is el6fordulnak, kedvez6
mechanikai tulajdonsagaik miatt pl. konyhai eszkdzoket is készitenek bel6lik. A melamin emellett
élelmiszerek fehérjetartalmanak meghamisitdsara is alkalmas, ugyanakkor sulyos egészségkarosodast
okozhat. Ennek kovetkeztében a melamin detektaldasara szamos technikaval allitottak mar el6 szenzorokat,
kozottik elektrokémiai elven m(ikodé érzékelSket.

Kutatécsoportunkban korabban ferrocenil-ureidopirimidinek el6allitasat és gazda-vendég komplexeik
tulajdonsdagait tanulmanyoztak. A ferrocén egység jelenléte lehet6vé teszi, hogy a szarmazék elektrokémiai
szempontbdl aktiv legyen, az ureido molekularészleten keresztiil koordinalddé vendégmolekuldk pedig
befolyasoljak a Fe(ll)/Fe(lll) redoxpotencial értékét. Egy korabban szliletett publikacidban [1] arrdl szamoltak
be, hogy a 2,6-diaminopiridin modellvegyiilet és az ureidopirimidin szarmazékok kozotti komplexképzddés
apolaris oldészerben NMR spektroszkdpidval és ciklikus voltammetriaval is igazolhatd. A szenzormolekulaval
ugyancsak 3 hidrogénhid kialakitasara képes, de csak vizben oldd6dé melamin hozzdadasara viszont csak
kismértékd volt a ferrocénszarmazék redoxpotenciadljanak eltolédasa.

Emiatt kutatdmunkam céljava az valt, hogy tovabbi kolcsonhatas kialakitasara alkalmas gazdamolekulakat
szintetizdljak, amelyekkel a melamin mar er6sebb komplexet képez, igy a viz kedvezétlen hatdsa varhatdan
csokkenthetd. ElGallitottam negyedik kdtéhelyként oxigén és nitrogén donoratomot tartalmazoé furanil- és
piridil-szarmazékokat is, majd NMR spektroszkodpiai és elektrokémiai szempontbdl is vizsgaltam Gket. A
vendégmolekula komplexdalasara képes gazdamolekuldk konformerjeinek energiaviszonyait kvantumkémiai
szamitasokkal is aldtamasztottam. Ciklikus voltammetridval vizsgdltam a redoxpotencidl valtozdsat a
melamin koncentracié flggvényében. Az erGsebb kotddés biztositdsa érdekében kisérleteket folytatok
tiokarbamid tipust molekulak elSallitasa terén is.

[1] C. Fehér et al. Organometallics, 2016, 35(24), 4023-4032.
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BODIPY monomerek, dimerek és biomolekula konjugdtumok szintézise

Kulcsszavak: BODIPY, klikk reakcio; Sonogashira kapcsolds; fényérzékenyitd anyag; biomolekula
konjugdtum

Az 1968-ban felfedezett, a difluor-bérindacén csalddba tartozd, BODIPY fluoreszcens festékeket kezdetben
bioaktiv ligandumok fluoreszcens jel6lésére alkalmaztak. [1] Napjainkra azonban szertedgazd felhasznalasi
terlletiik van, amely a szenzorikai alkalmazasoktdl kezdve, az orvosi bioldgiai képalkotd eljardsokon tul, az
optoelektronikai eszkdzok fejlesztését is magdaba foglalja. [2] Ujabban, egyes dtmenetifém komplexek kivald
fényérzékenyit6 alternativaiként tartjuk szdmon a BODIPY szarmazékokat. Az utdbbi néhany évben el6térbe
keriilt a BODIPY dimerek fotodindmias terapidban, daganatellenes szerként vald alkalmazhatdsaganak
vizsgdlata. Ezen szelektiv terapias eljarasnal kiemelten fontos, hogy az alkalmazott fényérzékenyité anyag
fototoxicitdsa mellett jelentGsen hattérbe szoruljon annak s6tét toxicitasa. A szakirodalom szerint egyes
BODIPY monomerek, de kiilondsen a dimerek kivaldan alkalmasak lehetnek erre a célra. A kémiai szerkezet,
a fotofizikai és a bioldgiai tulajdonsagok kozotti 6sszefliiggések meghatarozasa jelentésen hozzajarulhat a
késbbbi, fotodinamias terapiaban szelektiven és hatékonyan mikodé festékek kifejlesztéséhez.

Diakkori munkam soran elsé célom volt hatékony, kornyezetbarat eljarasok kidolgozasa BODIPY monomerek
elGallitasara. A reakciolépések szamat és az adalékanyagok mennyiségét csokkentve, mikrohulldammal
segitett és one-pot madszereket fejlesztettiink ki. Az alapvaz szintézisét 2,4-dimetilpirrolbdl és kilonbozd
karbonilvegyiletekbdl kiindulva valdsitottuk meg. A kés6bbi konjugdlds, ©sszekapcsolas lehetGségét
biztositd funkcids csoportokat a megfeleléen megvalasztott szubsztitudlt karbonilvegyilet alkalmazasaval,
vagy utélag épitettiik be. Ezutdn végrehajtottuk a BODIPY dimerek szintézisét, atmenetifém-katalizalt
reakcidkban. Kilon hangsulyt fektettiink olyan funkciés csoportok bevitelére is, amelyek megfelelé
vizoldékonysagot biztosithatnak a festéknek. Az Ujonnan el6allitott BODIPY szarmazékok fotodindamias
terapiaban valé alkalmazhatésagat in vitro vizsgdljuk tumorsejtvonalakon, az ELKH Enzimoldgiai Intézetével
egyuttmdkodésben.

[1] Treibs, A., Kreuzer, F.-H., Justus Liebigs Annalen der Chemie, (718), 208—-223 (1968)

[2] Bassan, E., Gualandi, A., Cozzi, P. G., Ceroni, P., Chemical Science, 12(19), 6607-6628 (2021)

Dr. Mernyadk Erzsébet
egyetemi adjunktus, SZTE TTIK

167



Szerves kémia ll.

o  XXXVI. OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcio o3

168




MEISZTER ENIKO

meiszter.eniko@ttk.hu
Gyogyszervegyész-mérnok

MSc, 3. félév

Budapesti Miszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem
Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar

A Hafner azapentalén Ujrafelfedezése: az 1,3-bisz(dimetilamino)-2-azapentalén kémiaja

Kulcsszavak: antiaromaticitds, pentalén

Hafner és munkatarsai 1974-ben sikeresen szintetizaltak egy azapentalén szarmazékot, az 1,3-
bisz(dimetidamino)-2-azapentalént (tovabbiakban azapentalén). Kés6bb, Heinz-Gerd Klas az akkoriban
rendelkezésre alld eszkozokkel tanulmanyozta a molekula tulajdonsagait és kémiajat, azonban ezt kovetéen
a molekula feledésbe meriilt.

Kutatdmunkam célja az azapentalén szintézis eljarasanak kidolgozasa és a molekula atfogd jellemzése, illetve
reaktivitasanak feltérképezése volt. Ehhez els6ként optimalizaltam az eljarast azapentalén el6allitasara,
majd az elGallitott azapentalént és annak savak hatdsdra bekovetkez6 reverzibilis protondsdédasi
folyamatanak, (anti)aromassagi és elektronikai tulajdonsagait széleskorlien jellemeztiik mérésekkel, illetve
elméleti kémiai szamitasokkal.

Az azapentalén elGallitasat kovetben szelektiv halogénkési eljarasokat (kldrozas, bromozds, jédozas)
dolgoztam ki, majd az igy el6allitott halogén szarmazékokat Suzuki és Sonogashira keresztkapcsolasi
reakciokba vittem, mely soran sikeresen elGallitottam trifenil-azapentalént és kétféle, egyszeresen és
kétszeresen TIPS-acetilénnel kapcsolt bromozott szarmazékot is. A halogénezési reakcidk mellett az
azapentalén reaktivitasat feltérképeztem mas elektrofil szubsztiticids reakcidkban is. ElGallitottam
formilezett azapentalént, valamit azokapcsolasi reakcidba is vittem, mely soran 6 Uj, kiilénb6z6 erdsségl
elektron donor- és akceptor-csoportokkal szubsztitualt azo-azapentalén allitottam el6, melyek cisz-transz
izomerizacidjat UV-Vis spektroszkdpidsan vizsgdltam besugdrzds hatdsara.
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Poli(etilén-tereftaldt) lebontdsanak optimalizaldsa szildrd hordozéhoz régzitett
organokatalizatorok alkalmazasdaval

Kulcsszavak: depolimerizdcio, heterogén katalizis,; glikolizis, kisérlettervezés; visszaforgatas

A poli(etilén-tereftalat) (PET) egy széles korben, f6ként csomagolashoz felhasznalt, biolégiailag nem lebomlo
polimer, igy nagymértékben hozzajarul a Foldlink szennyezéséhez. Kisérleti munkam soran célul tlztem ki
egy olyan maddszer kifejlesztését, mely soran hulladék PET bisz(2-hidroxietil)-tereftalat (BHET) monomerré
torténd lebontasa fenntarthatd médon megvaldsithato.

A kiinduldsi anyagként felhasznalt hulladék PET-palackokbol késziilt 6rlemény depolimerizacidjat glikolizissel
valdsitottuk meg, mely sordn az etilénglikol a reagens és az olddszer szerepét is betolti. Katalizatorként
harom kereskedelmi forgalomban kaphatd, szilikagélhez rogzitett organokatalizatort és egy altalunk
el6allitott 1,5,7-triazabiciklo[4.4.0]dec-5-énnel (TBD) médositott szilikagélt alkalmaztunk. A szilikagél szilard
hordozd elénye, hogy egy egyszer(i szlréssel lehet6vé teszi a katalizator visszaforgatasat, ezzel
fenntarthatéva téve a folyamatot. Célunk volt a glikolizis korilményeinek optimalizalasa, igy elGzetes
paramétervizsgalat utan egy 2*" részfaktoros kisérleti tervet dolgoztunk ki, az irodalomban leggyakrabban
vizsgalt négy faktor, azaz a h6mérséklet (170-190 °C), a katalizatormennyiség (5—20 mol%), az etilénglikol-
felesleg (10-15 ekv.) és a reakcidid6 (1-2 dra) felhasznaldsaval. A kisérleti terv eredményeit a Statistica
program segitségével értékeltiik ki. Az optimalis reakcidkorilményeket a BHET-termelésre feldllitott,
szignifikdns hatdsokat tartalmazé redukalt modellbél Box—Wilson-féle gradiens mddszer segitségével
hataroztuk meg. A reakcié optimalis koriilményei kozott kivalé BHET-termelést tudtunk elérni, emellett a
legjobbnak bizonyuld, trialkil-aminnal moédositott szilikagél (Si-TEA) katalizator visszaforgatasat is sikeresen
megvaldsitottuk.

Dr. Kupai Jozsef
egyetemi docens, BME VBK
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PhD-hallgato, BME VBK

170



SZALAI ZSUZSANNA

sz.zsuzsi97 @gmail.com

Gyogyszervegyész-mérnoki mesterképzesi szak
MSc, 4. félév

Budapesti Miszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem
Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar

Az Arbuzov- és Pudovik-reakcidk tanulmanyozasa; Hidroxi-biszfoszfonat tipusu vegyiletek és
aszimmetrikus szarmazékaik szintézise

Kulcsszavak: datrendezddés; drondt; foszfondt-foszfat, osteoporosis; oxofoszfonat

Az osteoporosis és mas csontbetegségek (pl. daganatok) gyégyszeres kezelésében igen gyakran alkalmazzak
a hidroxi-biszfoszfonsav-szarmazékokat. Ezen vegylleteket altaldban a megfelel6 karbonsavbdl kiindulva,
foszforossav és foszfor-triklorid hozzdadasdval allitjak el6. Ezt "direkt" szintézisnek nevezik. A
foszfortartalmu reagenseket, illetve az olddszert sokszor nagy feleslegben alkalmazzdk, ez terheli a
kornyezetet. Az elegy a bemérés utdn rendkiviil heterogén, ragacsos, nehezen keverhetd, illetve nagy
mennyiségl sésav gaz szabadul fel a hidrolizis soran. Laborméretekben ezek a problémak még kezelhetdk,
de iparban mar gondot okoz a kikiiszobolésik.

Egy masik mddszer a hidroxi-biszfoszfonsav-szarmazékok elGallitasara az "indirekt" szintézis, melynek soran
el6szor Arbuzov-reakcidban o-oxofoszfonatot allitanak elé. A keletkezé terméket Pudovik-reakcidban
reagaltatjak tovabb dialkil-foszfitokkal vagy foszfin-oxidokkal. A reakcidban hidroxi-biszfoszfonat tipusu
vegylleteket kapnak, amelybdl hidrolizissel nyerhet6k az értékes hatdanyagok. A reakcié koridlményei
optimalizalasra szorulnak, mert atrendezédés is kisérheti Gket.

Kutatdomunkdam soran acetil-klorid, valamint benzoil-klorid trietil-foszfittal tortén6é Arbuzov-reakcidjaval
oxofoszfonatokat képeztem, majd azokat dimetil- és dietil-foszfittal, illetve difenilfoszfin-oxiddal
reagdltattam dietil-amin vagy dibutil-amin katalizatorok jelenlétében, kiilonb6z6 korilmények
(hémérséklet, olddszer) kozott. Az optimalis korlilményeket a katalizator mennyiségének valtoztatasaval és
a hémérséklet modositasaval deritettiik fel. Az el&allitott Gj vegylletek szerkezetének azonositasat és
jellemzését *'P, C és 'H NMR spektroszkdpias, valamint tdmegspektroszkdpias modszerekkel (HRMS)
végeztik.

A munka el6zményei:
1.) Grin A., Molnar I. G., Bertdk B., Greiner I., Keglevich Gy.; Heteroatom Chem.; 2009; 20; 350.

2.) Keglevich Gy., Griin A., Molnar I. G., Greiner |.; Heteroatom Chem.; 2011; 5; 645.

Dr. Keglevich Gyorgy
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Visszaforgathato szénhidratalapu koronaéterek el8allitasa és alkalmazdsa aszimmetrikus
katalizatorként

Kulcsszavak: enantioszelektiv; fazistranszfer, katalizis; visszaforgatds

Kutatdbmunkdm célja olyan optikailag aktiv koronaéterek szintézise volt, melyek alkalmazhatdak
fazistranszfer katalizatorként, valamint az egyes reakciok végeztével hatékonyan visszanyerhet6k. A
katalizatorok visszaforgatdsanak megoldasara két stratégiat valasztottam: a makrociklusok bazikus
nitrogénatomjan keresztiili sdsavas soképzést és extrakciot, illetve a szilard hordozdéhoz kotést.

Munkam soran elGallitottam négy D-gliikdz-, illetve harom (2S,3S)-1,4-difenilbutan-alapu, savas kozegben
stabil makrociklust, valamint egy propargilcsoportot tartalmazé laridt étert sikeresen rogzitettem
azidcsoportokkal médositott PVC-hez.

Az elGallitott koronaétereket kiilonb6z6 folyadék-folyadék, illetve folyadék-szilard fazistranszfer
rendszerekben alkalmaztam katalizatorként. A reakcidk soran altalaban kis mértékd aszimmetrikus indukciét
valtottak ki, azonban néhany esetben kozepes mértékl szelektivitast tapasztaltam (67% ee-ig). A folyadék-
folyadék fazisi Darzens-kondenzacidban és epoxidalasban a gliikdzalapu katalizatorok bizonyultak
szelektivebbnek, a szilard-folyadék kétfazisu reakcidokban pedig a difenilbutan-alaptdak. Néhany kivalasztott
reakcidoban a katalizatorokat hidroklorid-séként visszanyertem (80-99%-ban), és tobbszori felhasznalasuk
soran kozel dllando termelést és szelektivitast tapasztaltam.

A szilard hordozéhoz rogzitett makrociklust egy folyadék-folyadék-szilard, és egy folyadék-szilard-szilard
haromfazisu reakcidban vizsgdltam, melyekben kdzel racém Osszetétell termékeket kaptam. A regeneralt
katalizatorok FTIR spektrumai alapjan a polimeren Darzens-kondenzacié esetén nem tortént kimutathato
valtozas, MIRC-reakcié soran azonban kis mértékben maédosult.
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Szulfonilhidrazon mint Uj kovalens két6elem

Kulcsszavak: fotoaffinitas jelélés, fotokémia, reakciooptimalizalas

Napjainkban egyre bévil az olyan vegylletek gydgyszerkémiai és kémiai bioldgiai fejlesztése, melyek adott
célfehérjéhez vagy egyéb mas, a szervezetben taldlhaté makromolekuldhoz kovalens médon kapcsolddnak.
Az elmult évtizedek kutatdsai arra vilagitottak rd, hogy a kovalens két6dést eredményezd maddszerek kozil
szamos eljarassal rendkivil precizen és szelektiven befolydsolhaté a fehérjék mikodése, és a vegylletek
kotédésének szabdlyozhatdésdga ma mar nem kérdéses. A kovalens jelolés szabalyozhaté mddon is
megvaldsithatd fénnyel torténd aktivalas hatadsara. Célunk egy olyan Uj fotoaktivalhatd funkcidscsoport
fejlesztése volt, amely segitségével hatékony fehérjejelolés érhets el, és amely széleskdrben alkalmazhato,
és akar a fehérje ligandumanak szerkezetébe is , rejthets”.
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Kutatdomunkdm soran sikeresen el6allitottam egy hozzavetdleg 40 hidrazonbdl all6 vegyllettarat, és
igazoltam, hogy tagjai fotoaktivalas hatdsara GSH-adduktot képeznek.A vegyiiletek szintézisét egyszer(en,
altaldban jo termeléssel valdsitottam meg. A fotoaktivadlas hulldmhosszat, a megvildgitas idejét, az
alkalmazott pH-t és puffert optimalizaltam. El&allitottam gyodgyszerkémiai és kémiai bioldgiai szempontbdl
érdekes vegylleteket is, melyek egy része kétéelemként haszndlhato fel arra, hogy valamilyen kismolekulas
nagyaffinitdsi probavegylletre, hatdanyagra kapcsoljuk, és ezdltal azt fotoaktivalhatéva tegyik.
ElGallitottam tovabba olyan bioldgiailag aktiv szulfonilhidrazonokat, és bioldgiailag aktiv karbohidrazonok
szulfonilhidrazon analégjait, melyek potencialisan alkalmazhatéak fotocimkézéshez akdr a szerkezet
modositasa nélkil is. A bioldgiailag aktiv vegytlleteket a kutatécsoportban és egylittm(ikodé partnereink
segitségével teszteljik a megfelel6 fehérjecélpontokon.

Dr. Abréanyi-Balogh Péter
Tudomdanyos munkatars, Természettudomanyi Kutatékozpont (E6tvos Lorand
Kutatasi Haldzat)

173



JEDLOCZKI IVETT

J-ivett524@gmail.com
Biomérnok
BSc, 7. félév

Debreceni Egyetem
Természettudomanyi és Technoldgiai Kar

1-C-szubsztitualt glikdlok hidroxiazidalasi reakcidinak tanulmanyozdasa

Kulcsszavak: szénhidratkémia; addicio; aminocukrok; azidocukrok; optimalizadlas

Az aminocukrok szdmos bioldgiailag aktiv természetes és mesterséges vegylilet alkotéelemeit képezik,
fontos komponensei a szerkezeti poliszacharidoknak és a membranok glikoszfingolipidjeinek, tovdbba részt
vesznek a kitin, a hilauronsav, a heparin és a vércsoportokat meghatarozé oligoszacharidok felépitésében is
[1-3].

Az altalunk elGallitani kivant azidocukrok nem csupan az aminocukrok prekurzorai lehetnek, hanem szdémos
mas tovabbalakitasi lehetéséget is rejtenek magukban. igy a szintetikus szerves kémidban fontos szerepet
jatszanak, mint antibiotikumok, antivirdlis 4gensek vagy enzim inhibitorok potencialis el6anyagai [1, 4-6].

A hidroxiazidalas lehetGséget biztosit azido csoportot tartalmazo szénhidratszarmazékok glikalokbdl torténd
el6allitasara. 1-C-szubsztitualt glikalokbdl kiindulva olyan 2-azido-2-dezoxicukrokhoz juthatunk, melyekben
az anomer centrumhoz kapcsolodd szén szubsztituens jelenléte széleskorl tovabbalakitasi lehetfségeket
rejt magaban. A hidroxiazidalas a szakirodalomban csak szubsztitualatlan glikalok esetén leirt eljaras, melyet
TMSN,/Bu,NHSO,/PIFA/TEMPO/H,0/DKM reagenskombinacié alkalmazasaval valdsitottak meg tobbféle

cukorkonfiguracio és védGcsoport esetén [4].

Munkank sordn az 1-C-szubsztitudlt glikdlok hidroxiazidalasi reakcioit vizsgaltuk, és elGallitottuk a kivant
hidroxiazid szarmazékokat 1-C-szubsztitualt galaktalokbdl kiindulva. A reagensek hatdsanak szisztematikus
vizsgalatdval meghatdroztuk az optimalis korlilményeket, ezeket mas szubsztratok esetén is sikeresen
alkalmaztuk. A kisérleti munkan tulmenéen elvégeztik a reakcidtermékek teljes szerkezetazonositdsat,
melyhez 1D-és 2D-NMR médszereket, MS és IR spektroszkdpiai méréseket végeztiink.

[1] Mirabella, S.; Cardona, F.; Goti, A. Org. Biomol. Chem. 2016, 14, 5186-5204.

[2] Bhagavan, N.V. Medical Biochemistry (4th edition), 2002, 9, 133-151, Academic Press, ISBN
9780120954407

[3] Amino-sugars and uronic acids, Nature, 1946, 157, 395-397

[4] Chennaiah, A.; Vankar Y. D.; Org Lett. 2018, 20, 2611-2614

[5] Glinka, M.; Wojnowski, W.; Wasik, A.; TrAC Trends Anal. Chem, 2020, 131, 116034

[6] Cao, R.; He, H.; Zhang, C.; Liu, X-Y.; Quin, Y.; Tetrahedron Lett. 2021, 70, 153010
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Eszterek szelektiv, frusztralt Lewis-par katalizis alapd redukciéja éterekké

Kulcsszavak: flp, redukcio, katalizis, észter, éter

Kutatasunkban egy olyan frusztralt Lewis-par katalizis alapu eljarast dolgoztunk ki, mellyel észterek
szelektiven éterré redukalhatdak egy kiilonleges kétfogu szildn és Uj, heteroleptikus bordn katalizatorok
alkalmazasaval. A médszer fémmentes, alacsony katalizator toltet mellett kivitelezhet6 (akar 0,01 mol%) és
széles szubsztratkoron alkalmazhaténak bizonyult jé termeléssel (31 szubsztrat, akdr 95% termelés).
Tovabba, vizsgaltuk a reakcid6 mechanizmusat kisérleti, és elméleti kémiai moddszerekkel. A
mechanizmuskutatas ravildgitott, hogy az alkalmazott kétfogu szildan milyen Uton teszi lehet6vé a
dezoxigénezéssel jaro redukciot, és szamos kisérleti tapasztalattal 6sszhangban volt.

Daru Janos
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Aromas és heteroaromas trifluorpropinil-szarmazékok palladiumkatalizalt szintézise

Kulcsszavak: szerves szintézis; fluortartalmu szerves vegyiiletek; fluoralkilezészerek, Sonogashira-kapcsolds;
trifluorpropinil-csoport

Fluortartalmu szerves vegylleteket a gyégyszerkémia, az agrokémia, a h(itéstechnika, az Gzemanyagipar és
a mianyagipar is egyre nagyobb mértékben hasznal kedvez6 tulajdonsagainak kdszonhetben. Specialis
fluortartalmu reagensek el6allitdsa azonban sokszor tobblépéses szintézisekkel, energia- és idGigényes
folyamatokban valdsul meg. A fluoros vegyiiletek irdnt megnovekedett igény kovetkeztében, illetve az
el6allitdsukhoz vezet6 gyakran komplikalt és kortilményes szintetikus Utvonalak miatt a kiilénb6z6 fluorozo-
, illetve fluoralkilez6szerek fejlesztése egyre intenzivebben kutatott teriletté valt.

Fenntarthatésagi szempontokat is figyelembe véve érdemes a fluortartalmu reagensek el6allitdsahoz
megfelel6 kiinduldsi anyagot alkalmazni. Ilyen fluoros épit6elemek lehetnek a legmodernebb,
hltékozegként hasznalt hidrofluorolefin gadzok (HFO), melyekbdl trifluorpropinil-csoportot tartalmazé
reagenseket hozhatunk létre. A trifluorpropinil-csoport alkalmas lehet linkerként felhasznalva a trifluormetil-
csoport tavolsaganak finomhangolasara.

Tudomanyos diakkori munkam soran, stabil, védett acetilénszarmazékok el&allitasat valdsitottam meg HFO
gazbdl kiindulva, és ezeknek a felhasznalhatésagara dolgoztam ki eljarast melynek segitségével
pallddiumkatalizalt Sonogashira kapcsoldsi reakcidban épitettem be trifluopropinil-csoportot valtozatos
szerkezettel rendelkezé aromas és heteroaromas vegyiletekbe.

A megfelel6 katalizdtorrendszer kidolgozdsa mellett vizsgdltam a reakcidkoriimények hatasat a
keresztkapcsoldsi reakcidora, melynek eredményeként megdllapitottam, hogy a reaktansok 6sszemérésének
moddja, kilonos tekintettel a beadagolds sebességére jelent6s mértékben meghatarozza a reakcid
hatékonysagat. Ennek eredményeként olyan eljardst dolgoztam ki, melynek segitségével 23 kiilonb6z6
trifluorpropinil-szarmazékot dllitottam el 35-94%-os termeléssel. A reakciot in situ IR és NMR
spektroszkdpids mérésekkel vizsgaltam, és javaslatot tettem a katalitikus reakcié mechanizmusdra.

Novak Zoltan
egyetemi tanar, ELTE TTK
Béke Ferenc

tudomanyos segédmunkatars, ELTE TTK
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Szteranvazas N-pikolil-amidok el&3llitasa homogénkatalitikus aminokarbonilezési reakcidban

Kulcsszavak: homogén katalizis, szteroid, palladium-katalizator, aminokarbonilezés

Kutatdbmunkdm soran kenodezoxikodlsavbdl dllitottam el 7-jod-6-én szerkezeti egységet tartalmazé
jodalként, tobblépéses szintézissel a Richter Gedeon Nyrt.-ben t6ltott szakmai gyakorlatom soran, majd ezt
a vegylletet haszndlva modellvegyiiletként vizsgdltam aminokarbonilezési reakcidit, bekapcsolédva a
Szervetlen Tanszéken zajlé homogénkatalitikus reakcidk vizsgdlataba.

Kenodezoxikdlsavbdl kiindulva sikeresen szintetizaltam tobblépéses reakcidban a kolanvaz B-gylirlijében 7-
jod-6-én szerkezeti részletet tartalmazé Uj jodalként, az N,N-dietil-7-jod-A°-litokdlsav-amidot. A reakcidk
soran a reakciokoriilmények és moddszerek optimalizdlasara is torekedtem. Az elGallitott jodalkén
segitségével Uj 7-karbonsavamidok szintézisét végeztem j6 és kivald hozamokkal, palladium-katalizalt
aminokarbonilezési reakcidkban, melyek soran a palladdium-katalizatort ‘in situ’ allitottam el6. A kivald
hozamokat a katalitikus ciklusban kialakulé palladium(ll)-acil komplex nagy reaktivitasa magyardzza. (Ez a
komplex kitin6 — a karbonsav-kloridoknal lényegesen erélyesebb — N-acilez6szernek tekinthetd.) Az
aminokarbonilezési reakcidok szisztematikus vizsgalata céljabdl tizenot kiilonb6z6 amint alkalmaztam
nukleofilként, primer és szekunder, valamint kis és nagy térkitoltéslii aminokat is vizsgalva. Az epesavak
biolégiai aktivitassal rendelkeznek, ezért farmakoldgiai hatassal rendelkez6 aminokkal vald reakcidit is
vizsgaltam. Otféle aminosav-metilészterrel és otféle pikolil-aminnal végeztem az aminokarbonilezési
reakcidkat, ezaltal lehetséges gydgyszerhatassal rendelkez6 anyagokat szintetizaltam.

Prof. Dr. Kollar Laszlo

egyetemi tanar, PTE TTK

Mikle Gabor

tudomanyos segédmunkatars, PTE TTK
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Guanozin alkilezési stratégiak 2-(4-nitrofenil)etil és 4-nitrofenacil- csoportokkal

Kulcsszavak: guanozin; xantin; 2-(4-nitrofenil)etil-csoport; 4-nitrofenacil-csoport, alkilezés

A természetes Onszervezddés elsGsorban a purinokban gazdag nukleinsavakra jellemzs, amely soran
magasabb rendl szerkezetek alakulhatnak ki.

TDK munkam soran feladatom volt a guanozin alkilezése 2-(4-nitrofenil)etil- és 4-nitrofenacil-csoportokkal,
amelyek véd&csoportként funkcionalnak a kapott vegyiletek xantinna torténd atalakitdsa utdn az utébbi
alkilezéséhez és glikozilezéséhez. Ennek f6 célja arra a kordbbi tapasztalatra alapoz, hogy diazotalassal a
guanozinbdl nyert xantin 3-as helyzetére torténdé szubsztitlcid ugy kivitelezhetd, hogy ha a 7-es és az 1-es
helyre tortén6é N-alkilezéshez ezek a poziciok védve vannak. A 3-as helyzetben szubsztitudlt xantin
vegylletek szintén 6nszervez6dést mutatnak, mint a tébbi purin-vazas vegyiilet.

A kutatocsoport korabban végrehajtott hasonlo alkilezést, azonban a benzil- és 4-nitrobenzil véd&csoportok
eltavolitasa a 3-as szubsztituciot kdvetGen nagyon csekély hatékonysaggal volt kivitelezhet6. Ennek okan a
témavezet6mmel Ugy dontottiink, hogy a guanint a 7-es és a 3-as helyzetben egyarant 2-(4-nitrofenil)etil-
csoporttal védjuk azért, hogy azokat a xantinna alakitast és a 3-as helyzet(i szubsztituciot kévetGen
hatékonyabban sikeriljon eltavolitani. A reakcidk soran a kiindulasi guanozin és a 2-(4-nitrofenil)etil-bromid,
a guanozin csekély oldhatdésaga miatt nem reagal egymassal 70 °C hémérséklet alatt DMF-ben. Ezen
hémérséklet felett viszont a reakcié tovabb halad, a 7-es és 9-es helyzetl szubsztitucié kévetkezik be a
védbesoporttal a ribdz termolizise mellett. Ezért a 2-(4-nitrofenil)etil-csoport helyett 4-nitrofenacil
csoporttal szubsztitudltunk guanozint. Azt tapasztaltuk, hogy a reakcié csak 65-70 °C-on ment végbe 4-
nitrofenacil-bromiddal DMF-ben, magasabb hémérsékleten bomlas jatszédik le. A reakcid heterogén
fazisban indul a guanozin rossz oldhatésaga miatt, majd a komponensek oldatfazisba kertilnek, végul pedig
a termék kivalik az oldatfazisbdl, Ezen felll a reakcid soran a cukor-rész termolizissel lehasad a 7-(4-
nitrofenacil)guanozinium bromidrol.

A keletkez6 7-(4-nitrofenacil)guanin diazotdldsa nem a vart 7-(4-nitrofenacil)xantint eredményezte, hanem
a xantinszdrmazékban C-nitrozalds jatszédott le a 4-nitrofenacilcsoport metiléncsoportjan. Ennek az
anyagnak a szerkezetét egy- és kétdimenziés NMR-spektroszkdpidval bizonyitottuk. Natrium-
nitrit/trifluorecetsav reagenskombinacidt hasznalva szobahémérsékleten egy tovabbi reakcid is lejatszédik,
ami a fenti termék fragmentacidjat okozza és 4-nitrobenzoesav keletkezik.

Dr. Kovdcs Lajos
tudomanyos fémunkatars, SZTE AOK
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Foszfinsav-észterek és -amidok egymasba alakitasi lehetdségei

Kulcsszavak: mikrohulldm; ionos folyadék; zoldkémia, alkoholizis; aminolizis

Annak ellenére, hogy milyen fontos szerepet tolthetnének be a szerves kémidban intermedierként a gydrds
P-észterek és P-amidok, ezen teriltet egyel6re még kiakndzatlannak mondhatd. Kevés kutatds, publikacid
kapcsolédik hozzdjuk. Munkdm soran foszfinsav-észterek és -amidok egymasbaalakitdsi lehetGségeit
vizsgaltam.

Alkoxicsoportot tartalmazd gylrlis foszfindtok aminolizisét tanulmanyoztam kilonféle aminokkal
hagyomanyos, valamint mikrohullamu koriilmények kozott, ion folyadék katalizatorhozzaadasaval, illetve
anélkdl. Kilonboz6 foszfinsav-amidok és alkoholok reakcidjat is vizsgaltam, szintén hagyomanyos, illetve
mikrohullamu koérnyezetben ion folyadék jelenlététben. A reakciok optimalizalasa érdekében megfigyeltem
a hémérsékletnek, a reakcididének és az ionos olddszer minGségének a konverzidra gyakorolt hatasat.

MW
NH,R2

10% IL

(,)

(o) OR! O’,P\ NHR2
Mw
R'OH

10% [bmim][PF6]

R'= Me; Et
R2 = Pr, Bu, 2-Bu, Ph, Bn

Dr. Keglevich Gyorgy
Egyetemi tandr, BME VBK
Harsagi Nikoletta
Doktorans, BME VBK
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Lipofil organokatalizator alkalmazasanak és visszaforgatdsanak vizsgalata aszimmetrikus
szintézisekben

Kulcsszavak: organokatalizis; aszimmetrikus szintézis; lipofilitas, visszaforgatas; cinkona

Napjainkban egyre nagyobb népszerlségnek orvendenek a kirdlis, bifunkciondlis organokatalizatorok,
melyekkel aszimmetrikus reakcidkat lehet enantioszelektiven katalizalni. Ez a vegyiparban, kiilonosen a
gybgyszeriparban kiemelten fontos lehet, hiszen a molekula két enantiomerje teljesen eltér6 bioldgiai
hatassal rendelkezhet.

A katalizatorok visszaforgatdasa mind kornyezetvédelmi, mind gazdasdgossagi szempontbdl igen fontos
feladat. Munkdm soran egy oktadecil oldallancokkal moddositott cinkona-négyzetamid tipusu
organokatalizatort allitottam elS, majd alkalmaztam Michael-addicios reakciokban, melyek k6zott szerepelt
példaul az izomgorcsoldd hatdsu baklofen kiralis intermedierjének eléallitasa is.

A katalizator visszaforgatasakor annak lipofil karakterét hasznaltam ki. Apolaris oldészerekben homogén
katalizist valdsitottam meg, amely tobb szempontbdl el6nyosebb a heterogén katalizisnél. A reakcid
lejatszdddsa utan az apolaris olddszert poldrisra cseréltem, majd a kivalt katalizatort centrifugaldssal
valasztottam el a terméket, valamint a reakcidelegy tobbi komponensét oldd polaris olddszertél. Az igy
visszanyert katalizatort még négy reakciociklusban alkalmaztam a katalitikus aktivitas jelent6s csokkenése
nélkil, kivalé termelés (82—96%) és enantiomerfelesleg (90-92%) értékek elérése mellett.
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Aldehidek bordnkatalizalt reakcioi

Kulcsszavak: organokatalizis; optimalizadlas, szelektiv redukdlas, aldol reakcio, egy-iist reakcio

TDK munkdm soran két nmagaban is Ujszer(i boran katalizalt aldehid atalakitason dolgoztam. Ezek kozil az
elsé egy szelektiv redukcid, ami a mai modern organokatalizis egy fontos kutatdsi teriilete. Ebben a
reakcidban telitetlen aldehideket redukdltam Hantzsch-észterrel borankatalizator jelenlétében, és ezzel
szelektiven telitett aldehideket allitottam eld. Ezzel a reakcidtipussal a mar a XX. szazadban szdmos cikk
foglakozott, de ezek a reakcidk egytél egyig fémkatalizator mellett miikodtek >, Attoré eredményt értek
el a témadaban Benjamin List és tarsai 4 mivel neki sikeriilt fémkatalizator nélkiil aldehideket szelektiven
redukalni. Azonban ez a mddszer korlatozott funkciés csoport tolerancia mellett mikodott, és kézépmagas
katalizator mennyiség mellett, ellenben a mi moddszeriinkkel, ami 0,3% katalizator mennyiség mellett
széleskorben mikodik szelektiven.

Munkam soran elsGsorban a reakcid korilményeinek optimalizaldsaval, a kiterjeszthetGség elkészitésével és
a kiindulasi aldehidek el&allitasaval foglalkoztam. A kiterjeszthet6ség vizsgalata soran 0sszesen 25 terméket
allitottam el6, ezek koziil az irodalomban korabban nem ismert termékeket izolaltam FLASH kromatografia
segitségével.

A masodik reakcioként egy aldol kondenzécidval foglalkoztam, ahol alifas aldehideket alakitottam at o , 5 -
telitetlen észterekké aldehidek és ortoészterek kondenzacidjaval. Ennél is ugyanazt az eljarast kovettem,
mint az els6 reakcid esetében, azaz optimalizdltam a reakcid kortilményeit, majd elkészitettem a reakcid
kiterjeszthet&ségét. Itt 6sszesen 18 terméket allitottam elé.

A két reakcidt megvizsgaltam egymads utdn is, mint tandem reakcid, ami szintén egy Ujszerld eredmény, mivel
a korabbi irodalomban fahéjaldehid szarmazékokbdl csak fémkatalizis mellett sikeriilt ~ ,£ -telitetlen
észtereket elGallitani.

A munkdm soran kiértékeléshez, 300 MHz NMR készlléket, gazkromatografiat, és vékonyréteg
kromatografiat hasznaltam, mig feldolgozdshoz FLASH oszlop kromatografiat.
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[4] Y. Gao, J. Wang, A. Han, S. Jaenicke, G. K. Chuah, Catal. Sci. Technol. 2016, 6, 3806—3813.
[5] Y. Himeda, N. Onozawa-Komatsuzaki, S. Miyazawa, H. Sugihara, T. Hirose, K. Kasuga, Chem. - A Eur. J. 2008, 14, 11076-11081.
[6] T. Song, Y. Duan, Y. Yang, Catal. Commun. 2019, 120, 80-85.
[11] J.W. Yang, M. T. Hechavarria Fonseca, B. List, Angew. Chemie - Int. Ed. 2004, 43, 6660-6662.
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Cinkona-(tio)négyzetamid és -tiokarbamid organokatalizatorok szintézise, és atmenetifémekkel
kombinalt alkalmazdsa enantioszelektiv reakcidkban

Kulcsszavak: organokatalizis, cinkona, hidrogénkétés-donor, fémkomplex, aszimmetrikus reakcio

Az enantioszelektiv reakcidk megvaldsitasanak két fontos mddszere a fémkatalizis és az organokatalizis.
Mindketts sajatos el6nyodkkel rendelkezik, a kett6 kombinaldsdval azonban lehetGség nyilhat Uj tipusu
szerves szintézisek megvaldsitasara is.

Munkam soran célom volt cinkonaalkaloid-alapu organokatalizatorok és atmenetifémsok kombinaldsanak
tanulmanyozdsa tobbféle reakcidtipusban. Ennek érdekében elGszor el6kisérleteket végeztem a katalizator
egységek aktivitasanak meghatdrozasdra, majd egy tandem reakcidt vizsgdltam, ahol egy organokatalitikus
lépést kovetd dtmenetifém katalizalt épéssel bioldgiailag aktiv vegyllet elGallitasara van lehet6ség ,egy-
Ust” reakcidban (1. dbra). Organokatalizatorként cinkona-(tio)négyzetamidot és -tiokarbamidot hasznaltam
réz-, nikkel-, és eziist-acetat atmenetifémsodkkal kombinalva. Az organokatalizatorokat Michael-addiciéban
alkalmaztam kivald termeléssel és enantioszelektivitassal. A fém katalitikus aktivitasanak vizsgalata A3-
reakcidban tortént, ahol gyengébb termelést értem el, azonban a mindkét katalitikus médon végrehajthaté
Friedel-Crafts-reakciéban ismért kiemelkedd termelést és jo enantioszelektivitast tudtam elérni. A tandem
reakcioban elért eredmények tiikrozik az el6kisérletek tapasztalatait, miszerint az organokatalizator egység
aktivabb marad a kombinalt katalizatorban, mint a fém egység. Azért, hogy jobban megértsem a katalizator
mukodését és aktivitasat mind szamitasos kémiai modszerrel, mind kisérleti Uton, mUiszeres analitikai
vizsgalattal, meghataroztam a keletkez6 organokatalizdtor—atmenetifém komplex szerkezetét.

Michael-addicio Al-reakeio:

0, l\!mo] organokat. 10 mol% organokat. Ph.
N ol% fé H — 5 mol?% fémso NH
M m i i Ph-CHO 1 Ph-NH, * Ph—=—H _ — 7 o )\
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3 H
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Foszfonat- vagy foszfin-oxid-oldallancot tartalmazé izoindolinon- és benz[de]izokinolinon-

27 1L

szarmazékok el6allitasa

Kulcsszavak: izoindolinon, benz/de]izokinolinon, mikrohulldm, in vitro citotoxicitds, antibakteridlis hatas

Kutatdomunkam soran célul tlztik ki Uj izoindolinon és benz[delizokinolinon alapvazas vegylletek
szintézisét, melyek vérnyomds- vagy gyulladdscsokkent6kben, valamint rakellenes szerekben és
enziminhibitorokban is el6fordulnak.

Kordbban mar kidolgoztunk egy hatékony, mikrohulldmd besugdrzassal (MW) elGsegitett eljarast
izoindolinon-foszfonatok elGallitasdara, a 2-formilbenzoesav, primer aminok és dialkil-foszfitok
haromkomponens(i reakciéjaval. Jelenlegi munkam soran, egyrészt célul tlztik ki a reakcio
mechanizmusdnak vizsgalatat, valamint méretnovelését folyamatos MW reaktorban. Masrészt a reakciot P-
kiralis szekunder foszfin-oxidokra is kiterjesztettik.

Kisérleti munkam tovabbi részében Uj benz[delizokinolinon-foszfonatok és -foszfin-oxidok elGallitasat
kivantuk megvaldsitani a 8-formil-1-naftalén-karbonsav, primer aminok és kilonféle foszfor-reagensek
(dialkil-foszfitok vagy szekunder foszfin-oxidok) Kabachnik-Fields-reakcidéjat kovetd intramolekularis
gyUrizarasaval. A vegyiletek az irodalomban eddig nem ismertek, igy egy Uj vegyiiletcsalad elGallitasara és
bioldgiai aktivitasanak tanulmanyozasara nyilik lehet6ség, mely soran vizsgaljuk a termékek antibakteridlis,
illetve gyulladdscsokkent6 hatasat, valamint in vitro citotoxicitdsat.

0
O COCH Q.Y  MWvagy25°C O

+ RNH, + P —— N-R

o " O

P-Y

Els6 |épésben egy valasztott modellreakcié paramétereinek (reagensek moélardnya, katalizator,
hémérséklet, reakciéidb) valtoztatasaval kerestiik az optimalis korilményeket, majd a kondenzaciét tovabbi
aminokra és >P(O)H reagensekre terjesztettiik ki. A reakcidkat >*P NMR spektroszkdpiaval kévettiik, mig a
termékeket oszlopkromatografia segitségével tisztitottuk és szerkezetiket *'P, 'H és C NMR
spektroszkdpiaval, illetve nagyfelbontasu tomegspektrometrids (HRMS) vizsgalatokkal igazoltuk.

Dr. Balint Erika

egyetemi adjunktus, BME VBK
Popovics-Toth Nora
doktorans, BME VBK
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Az 1-C-szubsztitudlt glikal szarmazékok itterbium-triflat katalizalt brémazidalasi reakcidinak a
tanulmanyozasa

Kulcsszavak: Lewis-sav katalizis; ritkafoldfém-triflatok; glikal; difunkcionalizdlas, azid-alkin klikk reakcio

A Lewis-sav katalizis széleskorlien alkalmazott mddszer a szintetikus szerves kémidban, mivel enyhe
korilmények kozott is hatékonyan és szelektiven haszndlhatd. A ritkafoldfém-triflatok katalizatorként
torténd alkalmazasa szdmos kedvez6bb felhasznalasi feltételt tesz lehetévé a klasszikus Lewis-savakkal
szemben.' Nagymértéki elterjedtségiiket mutatja, hogy szén-szén és szén-heteroatom kotések kialakitdsara
(példaul az aldol-,** a Mannich reakcid,’ Friedel — Crafts acilezés és alkilezés®), olefinek funkcionalizalasara,*
heterociklusok szintézisére," vagy akdr szénhidratok glikozilezésében® is hatékonyan alkalmazhatok.
A szénhidratok egy szlik csoportjat alkotjak a glikdlok, melyek olyan telitetlen szénhidrat szarmazékok,
amelyekben kett6s kotés taldlhatd a C-1 és C-2 atomok kdzott. A glikalokon belil beszélhetlink Ugynevezett
1-C-szubsztitudlt glikalokrél, amelyekben a C-1 atomhoz szénatomon keresztiil kapcsolddik valamilyen
szubsztituens, példaul CN, COOMe vagy CONH, csoportok. Ezen vegylletek elallitasa a kutatécsoportunk
altal kidolgozott mddszer alapjananhidro-aldonsavakbol és (ulozilbromid)onsavak szarmazékaibdl kiindulva
torténik.>®

Kutatdmunkank soran tanulmanyoztuk az 1-C-szubsztitualt glikalok itterbium-triflat katalizalt brémazidalasi
centrumon taldlhatd elektronszivd szubsztituensnek milyen hatdasa van a reakcié regio- és
sztereoszelektivitasdra. Ezen kivil kisérletet végeztiink az el&allitott brémazidokban taldlhato azido csoport
azid-alkin klikk reakciéban torténd tovdbbalakitasara is.
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Bdrtartalmu biciklo[1.1.1]pentdn szarmazékok szintézise és vizsgalata

Kulcsszavak: Biciklopentan; Alkilbordan; Propelldn;

A biciklo[1.1.1]pentdn szarmazékok el6tt nagy jové all, de még mindig nagy problémat jelent, hogy nagyobb
méretben nehéz vellik dolgozni. Ez a nehézség a BCP alapjaul szolgdld [1.1.1]propellan kis stabilitasabdl
szarmazik. Fontos mérfoldké lenne a BCP-t tartalmazd molekuldk kutatdsdban, ha ezt a problémat
megoldandk. Ehhez az kell, hogy egy olyan konnyen el&éllithatd BCP-szarmazékot taldljanak, aminek a
taroldsa konnyedén megoldhatd és még fontosabb, hogy egyszerlen atalakithatd legyen. Ezzel a BCP
szarmazékok kutatdsa a bioizosztériaban Uj lendiletet kaphatna és segitene a mar kidolgozott BCP egységet
tartalmazd hatdanyagok ipari gyartasaban.

Kutatdasom sordn egy ilyen stabil és konnyen tovabbalakithaté BCP szarmazékot kerestem. Az altalam vizsgalt
1,3-biszpinakoloboril-biciklo[1.1.1]pentanrdl kiderilt, hogy j0 hozammal (71-76%) egyszer( koriilmények
kozott elGallithatd mindenféle additiv nélkil. Az is bebizonyosodott réla, hogy egy stabil fehér por, ami nem
igényel inert atmoszférikus tarolast és nincs fényérzékenysége valamint szobahémérsékleten eltarthato.
Atovabbalakithatdsagat vizsgalva azonban nem jartam sikerrel. Suzuki kapcsoldsi reakciét szamos paraméter
mellet megproébaltam kivitelezni, de egyik sem jart sikerrel kivétel nélkil visszamaradtak a kiindulasi
anyagok.

Ezutan a dihidroxida alakitasaval préobalkoztam a mi szintén nem adott terméket.

Korlatozott sikernek a BCP-(BF3K)2 soé kialakitasa szamit, amit NMR vizsgalattal sikeres reakcidnak
feltételeztiink, de nem proébaltuk meg tovabbalakitani.

Osszességében elmondhatd errél az anyagrol, hogy bar kell6képpen stabil, nem alkalmas BCP szarmazékok
el6dllitasara, vagy ha valamilyen médon mégis annak bizonyitasara tovabbi kutatast szlikséges.

A 1,3-biszpinakoloboril-biciklo[1.1.1]pentan deszimetrizaldsa sikerrel jart de az igy kapott termék sem
bizonyult tovabb alakithaténak Suzuki-keresztkapcsoldsi reakcidkban.

A neopentiloborilBCP szarmazék el6allitdsanak optimaldsara és tovabb alakithatésaganak vizsgalatdra
jovébeli kutatas szlikséges.

Tolnai Gergely Laszlo

egyetemi adjunktus, ELTE TTK
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Uretankotés katalitikus képzédésének elméleti és kisérleti vizsgalata

Kulcsszavak: poliuretin; kinetika; katalizis;, DFT; HPLC

A mindennapi életben kiemelt jelent&ségliek a kilonféle poliuretdnok. Kétféle alapvet6 csoportjat
kiilonboztetjik meg: az elasztomereket, illetve a habokat. A haboknak t6bb tipusa létezik, mint a lagyhabok,
keményhabok vagy integralhabok, melyek mind mas-mds felhasznaldsi teriileten fordulnak el6 az
épitGipartél az egészségiparig. 2020-ban a vildg éves poliuretdn termelése 24 millié tonna volt. A
vegylletcsaladot Dr. Otto Bayer és munkatarsai fedezték fel 1937-ben.

A poliuretanok gyartasakor a diizociandtok a hosszu lancu polialkoholokkal lépcsés polimerizacidban
uretdnkotéseket képeznek. A reakcid végbemenetele szobahémérsékleten meglehetfsen lassu, ezért a
reakcidohoz katalizator sziikséges. Ezek mellett alkalmaznak egyéb segédanyagokat is, melyek a kivant termék
elérésében segitenek. llyenek a habositdszerek, stabilizdtorok vagy a tenzidek. Tobbféle katalizatort
hasznalnak az iparban, altaldban valamilyen keverék formajaban, hogy optimalis termelési kérilményeket
érjenek el.

Kutatasomban azonban a célom nem polimer, hanem egyszeres uretankotést tartalmazoé vegyilet elGallitasa
volt. Tercier amin tipusu katalizatorok hatékonysagat vizsgaltam egy monoizocianat és egy monoalkohol, a
fenil-izocianat és a butan-1-ol reakcidjaban, olddszeres kdzegben. Ezeket csoportositottam a molekuldk
szerkezetében rejl6 hasonldsagok alapjan. Kvantumkémiai médszerekkel a Gaussian program segitségével
modelleztem az uretdnkotés keletkezési mechanizmusat a koztitermékek és atmeneti dllapotok
szerkezeteinek meghatdrozdsdval és szamolasaval. Energiadiagramokat készitettem minden egyes
katalizatorra, kiszdmoltam az aktivalasi energidkat, majd megvizsgaltam a reakciot valds kisérleti
korGlmények kozott is, kilonb6z6 hémérsékleteken. A kisérleti oldatok adott id6kozonként vett mintait
HPLC-vel mértem, melybdél kalibraciot kovetéen feldllitottam a reakcid kinetikdjat és a keletkezd
melléktermékek mennyiségét is. A kétféle modszerrel kapott aktivalasienergia-értékeket 6sszehasonlitottam
és felallitottam egy katalizator hatékonysagi sort is.

Azt taldltam, hogy az elméleti és a kisérleti eredmények kozott, a csoportositott katalizatoroknal
csoportonként jo korrelacié van. Mindez arra utal, hogy a a katalitikus hatékonysag szoros 6sszefiiggésben
all a katalizator molekula szerkezetével, mely késébbi vizsgdlatok alapjat is adhatja. A leggyorsabb
katalizatornak a DABCO bizonyult 18 kJ/mol-os kisérleti aktivalasi energiajaval, mely aldtdmasztja az iparban
vald elterjedt hasznalatat.

Dr. Viskolcz Béla
egyetemi tanar, ME MAK
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15-Arilidén-szteroidok el8allitasa: Claisen-Schmidt kondenzacié valtoztathatd polaritasu
olddszerekben

Kulcsszavak:  reverzibilis  ionfolyadék, szteroid, Claisen-Schmidt kondenzdcio, zold  szintézis,
ujrahasznalhatosag

Az ionfolyadékok egy specialis csoportjat alkotjak a reverzibilis ionfolyadékok (vagy mas néven valtoztathaté
polaritasu olddszerek), amelyek molekularis allapotbdl egy kiilsé szabalyozé molekula (pl.: szén-dioxid)
jelenlétében ionos vegyiiletté alakulnak. [1] A folyamat reverzibilis, mert a kilsé szabalyozé anyag
eltavolitasat kovetben az elegy visszaalakul molekularis allapotba.

Az ilyen maddszer alkalmas példaul guanidin tipusu katalizatorok visszanyerésére. Szakmai munkam soran
nem természetes alapvazzal rendelkez6 15-benzilidén-16-keto szteroid szdarmazékokat allitottam el6
guanidin-alkohol elegyet hasznalva katalizatorként és egyben olddszerként. A sziikséges kiindulasi 16-keto
szteroidot [bmim][BF4] ionfolyadék segitségével Wagner-Meerwein atrendez&dési reakcidban nyertem. [2]
A reverzibilis ionfolyadék alkalmazhatdsaganak vizsgalatara és a reakciokorilmények optimalizalasara a 16-
keto szteroid és benzaldehid Claisen-Schmidt kondenzacids reakcidjat valasztottam. Célul tliztem ki, hogy a
terméket az olddszer/katalizator ionos vegylletté torténd atalakitasa utan extrakcioval kinyerjem, majd az
olddszer/katalizator elegyet a szén-dioxid eltavolitasa utan ujra felhasznaljam.

A végzett munka sordn meghatdroztam az alkohol és a bdazis komponensek valtoztatasanak a konverziéra
gyakorolt hatdsat. A katalitikus szempontbdl alkalmasnak taldlt elegyek esetében megvizsgaltam az
ionfolyadék kialakitdsdanak, majd a molekuldris allapot visszadllitdsanak hatékonysagat. Ezt kovetden
heteroaromas- valamint szubsztitudlt aromas aldehidekkel tovabbi szarmazékokat allitottam el6.

A termékek szerkezetét 1H- és 13C-NMR, infravoros- és tomegspektrumok segitségével allapitottam meg,
valamint sikerllt rontgendiffrakcidéra alkalmas egykristalyt is elGallitani. A termékként nyert szteroid-
szarmazékok bioldgiai hatdssal rendelkezhetnek.

[1] P. G. Jessop, S. M. Mercera, D. J. Heldebrant Energy Environ. Sci., 2012, 5, 7240-7253

[2] A. Horvéth, A. Szjli, R. Kiss, J. K6ti, S. Mahd, R. Skoda-Foldes, J. Org. Chem. 2011, 76, 6048-6056
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Homogén katalitikus karbonilezési reakcidk vizsgalata vegyes nukleofilekkel

Kulcsszavak: palladium,; karbonilezés; homogén katalizis, vegyes nukleofil

Kutatdmunkam célja volt vizsgalni azt, hogy a tébbfunkcids nukleofilek (tobb nukleofil csoportot tartalmazé
nukleofil reagensek) részt vesznek -e pallddium katalizalt karbonilezési reakcidkban aril-jodidokkal, és ha
igen, akkor milyen termékek keletkeznek a reakcid soran. Els6dleges célom a reakcidokorilmények hatasanak
vizsgdlata volt jddbenzol és 2-aminoetanol modellvegyiiletek alkalmazdasaval, igy tanulmanyoztam tébbek
kozott a ligandum és bdzis hatdsat a reakcié kemo- és regioszelektivitasra. Ezt kovetben vizsgdltam
kiilonb6z6 hetero-bifunkcids (ciszteamin, 2-aminofenol, 2-aminotiofenol) és trifunkcids (szerinol, 1,3-
diamino-propanol, glicerin) nukleofilek karbonilezési reakcidit, valamint izoladltam és karakterizaltam a
keletkez6 termékeket. Ezek a szintézisek Uj reakcioutakat nyithatnak meg szamos f6ként gydgyszerkémiai
szempontbdl fontos molekula el6allitdsara, hiszen egylépésben, j6 hozammal és szelektivitassal lehet
el6dllitani a kivant terméket.

Dr. Pongrdcz Péter
egyetemi adjunktus, PTE TTK
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Egy uj, természetes alapu olddszer fejlesztése és alkalmazasa

Kulcsszavak: alternativ oldoszer, zéld kémia; szén-szén kapcsolas; metilezés, biomassza alapu oldoszer

A vegyiparban szamos tertleten alkalmaznak olddszereket. Olddszereket hasznalhatnak reakcidkdzegként a
reagensek olddsara, valamint a termékek elvalasztdsa és tisztitdsa sordn is. JelentGs olddszerhaszndlonak
szamit a gydgyszeripar, ahol az ipari eljarasok soran a felhasznalt anyagok tomegének akar 90%-a is
olddszerekbdl szarmazhat.

A kornyezetvédelmi elGirasok szigorodasaval egyre nagyobb figyelmet kapnak az alternativ oldészerek,
amelyek képesek lehetnek kivaltani a hagyomanyos, jelentds kornyezetkarosité hatdssal biréd szerves
oldészereket. Az alternativ olddszereknek szamos elényds tulajdonsaga van. Altaldban alacsony a tenzidjuk,
igy kisebb a légkorbe vald kikertlésik valdszinlisége, nem mérgez6ek, nem gyulékonyak és szamos esetben
bioldgiai alapu forrasbdl vagy vegyipari melléktermékekbdl elGallithatok.

Munkam sordn célom volt egy, a fent emlitett el6nyos tulajdonsagokkal bird alternativ olddszer el6allitasa
tobb kilonb6z6 maddszerrel. A kutatds soran sikeresen meghatdroztam az olddszer legfontosabb fizikai
tulajdonsagait, és vizsgalatokat végeztem az olddszer stabilitdsara vonatkozéan. Az elGallitott olddszert
sikeresen alkalmaztam olyan szén—szén kapcsolasi reakcidokban, mint a Suzuki- és a Sonogashira-reakcio,
illetve az aszimmetrikus Michael-addicid, tovabba kivalé olddszernek bizonyult tiokarbamid tipusu
aszimmetrikus organokatalizatorok szintézise soran is.

P 0 ™\
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Természetes Kornyezetbarat
forras metilezoszer

® Alacsony tenzio & Michael-addicio

© Nagy stabilitas & Suzuki-reakcio

© Elegyedési probak & Sonogashira-reakcio

\ ® Oldasprobak polimerekkel & Tiokarbamid szintézis /
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Ullmann-tipusd C—N kapcsolas vizsgalata biomassza-alapu 1,4—pentandiolban

Kulcsszavak: Ullmann-tipusu kapcsolds, homogén katalizis; biomassza,; 1,4-pentandiol

A kilonboz6 aril-halogenideknek Ullmann—tipusi amindlasa rendkivil hatékony moddszer kilénb6z6
potencidlisan bioldgiailag aktiv N-tartalmu vegylletek elGallitasara.[1] Nem meglepd tehat, hogy a
finomkémiai és gyogyszeripari teriileteken igencsak megnétt a reakcio jelentésége elmult években. A reakcio
hatékonysagat tobb fontos paraméter is befolydsolja, Ugymint az alkalmazott réz—so katalizator, a bazis és
az olddszer. Utébbi helyes megvalasztdsaval a szintézis kornyezetbaratabb megvaldsitasara nyilik lehetSség.

[2]

Az 1,4-pentandiol (1,4-PDO) egy nem illékony, atlatszo folyadék, amely a biomassza alapu C5 platform
molekulak, mint példaul a levulinsav és a y-valerolakton, katalitikus hidrogénezésével allithato eld. A
vegyllet alacsony gbztenzidval rendelkezik még magas hémérsékleten is, tovabba két hidroxil csoportja
lévén ligandumként alkalmazhaté a réz katalizatornal. Az 1,4-PDO potencidlisan alkalmazhaté Ullmann-—
kapcsoldsok soran olddszerként, igy kivaltva az illékony és elterjedtebben alkalmazott olddszereket, mint
példaul a dimetil-szulfoxidot vagy a dimetilformamidot.[3]

El6adasomban bemutatom az 1,4-pentandiol olddszerben elvégzett Ullmann—tipusi C-N kapcsolasok
eredményeit, amely kutatomunka soran szamos paraméter hatasat vizsgaltam a hozamra. A reakcid
egyenlete és a korilményei altalanosan az 1. dbrdn lathatdak. A vizsgalt parméterek kozé tartozott az
alkalmazott réz katalizator, a bazis, a hémérséklet, kiilonb6z6 olddszer szennyezék és az aromds gydrd
szubsztituenseinek hatdsa a reakcié eredményességére.

| H c |
©/ . “J Cu kat., bazis N Ao
S NH, R
R 1,4-pentéandiol
T.t 1. dbra

[1] Kwong, F. Y.; Klapars, A.; Buchwald, S. L. Org. Lett. 2002, 4, 581-584.

[2] Orha L.; Tukacs J. M.; Gyarmati B.; Szilagyi A.; Kollar L.; Mika L. T. ACS Sustainable Chem. Eng. 2018, 6,
5097-5104.

[3] Arvai, C.; Mika, L. T. Ullmann-type C-N coupling reaction in 1,4-pentanediol, a biomass based solvent 48th
International Conference of SSCHE, May 23—26, 2022, Tatranske Matliare, Slovak Republik. Abstract id: 34,
ISBN: 978-80-8208-070-7

Dr. Mika Laszlo Tamas
egyetemi tanar, BME VBK

192



OROSZ JANOS MATE

orosz.janosmate@edu.bme.hu
Gyogyszervegyész-mérnoki
MSc, 3. félév

Budapesti Miszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem
Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar

Kapszaicinoidok és prekurzoraik el6allitasa aramlasos kémiai rendszerekben

Kulcsszavak: dramlasos kémia, optimalizdlas, kapszaicinoidok, oximképzés, aminképzés

A kapszaicint, mint a csipls paprika f6 hatdanyagdt széles korben alkalmazzdk a gydgyszer- és az
élelmiszeriparban egyardnt. Kutatdomunkam sordn célul tlztik ki kapszaicin-szarmazékok szintézisét
aramldsos kémiai rendszerekben, mely sordn a hagyomanyos szintézisekhez képest egy gyorsabb és nagyobb
hozamu technoldgia kifejlesztésére torekedtiink. Célunk tovdbbd a kapszaicinoidok mezdgazdasagi
alkalmazhatésdganak vizsgalata volt, elsGsorban a buza gombafert6zésének kezelésére.

A kapszaicinoidok haromlépéses szintézisét egy folyamatos, aramldsos kémiai rendszerben terveztik
megvaldsitani. Ehhez els6 lépésben célunk volt kilénboz6 benzaldehidekbdl kiindulva aldoximok képzése,
melyeket folyamatos hidrogénezd reaktoron (H-Cube Pro’) atvezetve, a megfelel benzil-aminokka
kivantunk alakitani. Az aminokat aktivalt, hosszU szénldncu karbonsavakkal Asia” rendszerben acilezve
jutottunk a kapszaicin-szarmazékokhoz.

=
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H-Cube Pro”

Az egyes lépések optimalizdlasat modellreakcidkon keresztiil végeztiik, melyek soran tobb paraméter
(dramlasi sebesség, h6mérséklet, nyomds) hatdsat vizsgdltuk. A reakcidkat kromatografias (GC, HPLC) és
tomegspektrometrids (GC-MS) mddszerekkel kovettik, a termékeket oszlopkromatografia segitségével
tisztitottuk. Az el8allitott vegyliletek szerkezetét 'H, “C NMR és nagyfelbontasi tdmegspektrometrids
(HRMS) vizsgdlatokkal igazoltuk.

A kapszaicinoidok Fusarium graminearum gombafajra gyakorolt gombadlé hatdsat egylttmiikodés
keretében teszteltiik, tovabba vizsgaltuk a kapszaicinoidok komplexképzését hidoxipropil-B-ciklodextrinnel,
a nagyobb vizoldhatdsag és biocid hatas ndvelése érdekében.

Dr. Balint Erika
Egyetemi adjunktus, BME VBK
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1-C-Szubsztitualt 2-jédglikalok karbonilativ Suzuki-Miyaura keresztkapcsolasi reakcidinak
vizsgalata

Kulcsszavak: Pd-katalizis;, C-C kotés kialakitas, C-2-eldgazo szénhidratok; telitetlen cukor, optimalizadlas

A glikalok olyan telitetlen cukor enol-éter szarmazékok, melyekben kett6skotés talalhaté a C-1 és C-2
szénatomok kozott. Ezeket a vegylleteket széleskorben alkalmazzak szamos bioldgiailag értékes vegylilet
el6allitdsara, mivel konnyen, jé hozammal alakithaték at megfelel6 koztitermékekké, prekurzorokka. A C-2
helyzetben eldgazast tartalmazd szénhidratok, melyek a 2-N-acetilcukrok glikomimetikumai lehetnek,
elGallitdsa megvaldsithatd 2-haloglikdlokbdl kiindulva olyan fémkatalizadlt keresztkapcsoldsi reakciok
segitségével, mint a Heck, a Suzuki-Miyaura, a Sonogashira, és a karbonilativ kapcsolasi reakcidk.
Kutatécsoportunkban egy tobblépéses szintézist dolgoztak ki az irodalomban kevéssé ismert C-1
szénatomon elektronszivé csoportot (CN, CONH2, COOMe) tartalmazé glikalok elGallitasara, mely lehetévé
tette ezen vegylletek reaktivitasanak széleskorl vizsgalatat. Munkdank soran 1-C-szubsztitualt 2-
jodglikalokat allitottunk el6, majd tanulmanyoztuk az 1-COOMe-szubsztitualt galaktal szarmazék, valamint a
peracetilezett 2-jodglikal karbonilativ Suzuki-Miyaura reakciojat kilonb6z6 Pd-forrds, foszfin ligandum,
hémérséklet és olddszer alkalmazasa mellett.

Dr. Juhdszné Dr. Téth Eva
egyetemi adjunktus, DE TTK
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1-C-szubsztitualt 2-jodglikalok Heck tipusu kapcsolasi reakcidjanak tanulmanyozasa

Kulcsszavak: keresztkapcsolas, glikalok; Pd-katalizis,; jodglikalok

A szénhidrat szdrmazékok fontos szerepet jatszanak kilonbo6z6 bioldgiai folyamatokban. llyen példaul a
sejtek fejlédése, kommunikacidja, a sejt-sejt és a sejt-virus felismerés, a gyulladasos vdlasz vagy az
immunvalasz." A szénhidratok bioldgiai szerepiikdn tulmenden természetes és szintetikus vegyiiletek
el6dllitasanak fontos kiinduldsi anyagai lehetnek. Az O-glikozidos kotés kémiai és enzimatikus stabilitasa a
természetes szénhidratszarmazékokban alacsony, igy szilikségessé valt ugynevezett glikomimetikumok
el6allitdsa, melyek nagyobb stabilitasu, de szerkezetiikben és bioldgiai hatdsukban az eredeti szénhidrat
szarmazékokat utanzé vegyliletek. vegyiletek elGallitasahoz elengedhetetlen Uj eljarasok, illetve médszerek
fejlesztése.’

A C-2-elagazd, illetve 1,2-anellalt szénhidrat szarmazékok potencialis antibiotikumok vagy azok épitékovei
lehetnek, illetve a sejtek felszinén lejatszodd reakcidkban fontos szerepet betdlté N-acetil-cukrok
glikomimetikumai is lehetnek.

Az 1-C szubsztitudlt glikalok olyan szénhidrat szarmazékok, melyekben a C-1 és C-2 atomok kozott kettds
kotés, a C-1 atomon pedig valamilyen szén atomon keresztil kapcsolédd szubsztituens talalhaté. Mivel
kutatécsoportunkban kidolgoztunk egy eljarast a C-1 atomon elektronszivé (CN, CONH,, COOCH,) csoportot

tartalmazé glikdlok elGallitasara,>® igy lehetdségiink nyilik ezen vegyiiletek reaktivitdsdnak és
atalakithatésaganak vizsgalatara.

Kutatdmunkdank sordn sikeresen alkalmaztuk a korabban kidolgozott eljarast 2-jéd-1-C-szubsztitualt glikalok
szintézisére.® Kutatasunk sordn a metoxikarbonil szubsztituens tartalmazé D-lixo konfiguraciéju per-O-
acetilezett glikdl palladium katalizalt Heck keresztkapcsolasi reakcidjat, és optimalizaltuk a 2-jodgalaktal és a
metil-akrilat kozott végbemend kapcsolasi reakciot.

1. H. J. Gabius, Ed. The Sugar Code - Fundamentals of Glycosciences; Wiley-VCH: Weinheim, 2009.
2. C.-H. Wong, Acc. Chem. Res. 1999, 32, 376

3. S. H. Mahmoud, L. Somsak, I. Farkas; Carbohydr. Res., 1994 (254) 91

4. L. Somsak, Carbohydr. Res., 1989 (195) C1-C2.

5. L Kiss, L. Somsak, Carbohydr. Res. 1996 (291) 43

6. M. Balogh; 1-C szubsztitualt 2-jédglikalok el8allitasa és Suzuki-Miyaura kapcsolasi reakcidik
tanulmanyozasa; Szakdolgozat, Debreceni Egyetem, 2021
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Alkil-boronsavészterek fotokémiai el6allitasa

Kulcsszavak: szintézis,; fotokémia; aktiv észter; borilezés

A boronsavészterek a szerves bérvegyiletek egyik f6 képvisel6i széles kord alkalmazhatésaguk miatt, legyen
az szintetikus kémiai vagy biokémiai téren. Ennek okan az utdbbi években nagy hangsulyt fektettek kutatdk
elGallitdsukra konnyen elérheté kiinduldsi anyagokbdl, kornyezettudatos eljarasokkal. Erre a
legkiemelkedSbb példa a karbonsavakbdl induld fotokémiai borilezés N-hidroxiftalimid-észtereken (NHPI-
észtereken) keresztlil. Az atalakitast sokaig csak koltséges fotokatalizatorok, és additivok hozzdadasaval
tudtak megvaldsitani," mignem Aggarwal és munkatarsai 2017-ben egy olyan médszert dolgoztak ki, mely
mindkett6t mellézte.” A médszer azonban bérforrasként B,cat,-t haszndl, ami a kéltségesebb bérforrasok
kozé tartozik.

Felismerve a potencialt egy jelent6sen koltséghatékonyabb bérforras alkalmazasara a B,(OH),-ben, ezt
el6szor hozzaadott katekollal vizsgaltam sajat modellreakcio kidolgozasa kozben. Ezutan a katekolt elhagyva,
az optimalizalasi folyamat végére a bdérforrasom &sszehasonlithatéan jol mikédoétt, mint a B,cat,, ezért a
hasznalt LED hulldmhosszanak hatasat, és az aktiv észteren végrehajtott valtoztatasoknak a jelentdségét is
vizsgdltam.

A sikeres optimalizalas utan 28 karbonsavbdl hoztam létre NHPI-észtert, melybdl 21 esetben volt sikeres a
borozasi lépés. A sikertelen kisérletekbdl kovetkezetes minta mutatkozott, hogy mely szubsztratok toleraltak
az atalakitasban, és megismerhet6ek lettek a kompetitiv reakcidk. Egy ilyen sikertelen reakcié esetében
katalitikus katekol hozzdadasat is vizsgaltam, ami ugyan szolgdltatta a kivant boronsavésztert, de nem
bizonyult olyan hatékonynak, mint a B,cat,.

Végezetlil a reakcidmechanizmus felderitését el&segit6 kisérleteket végeztem. Ezt az NHPI-észter
bomldsanak vizsgalatdval kezdtem, majd UV-VIS spektroszképiai méréseket hajtottam végre a fényérzékeny
szerkezeti egység utan kutatva. A reakcid lefolyasat “'B NMR mérésekkel kovettem, ami a borforras
bomldsdnak és az olddszer szerepének a fontossagat vetitette elé. Ezen kivil gyokfogd kisérletekkel
tdmasztottam ald a gydkds mechanizmus létjogosultsagat.

[1] Hu, D., Wang, L., Li, P., Org. Lett. 2017, 19, 2770-2773; Candish, L., Teders, M., Glorius, F. J. Am. Chem.
Soc. 2017, 139, 7440-7443.

[2] Fawcett, A., Pradeilles, J., Wang, Y., Mutsuga, T., Myers, E. L., Aggarwal, V. K. 2017, Science, 357, 283—
286.
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Trifluoretilbiciklo[1.1.1]pentanok el&allitasa

Kulcsszavak: biciklo[1.1.1]pentan, keresztkapcsolds, Suzuki; Kumada

Komplex molekuldk szintézise még napjainkban is kihivast jelent. A lehetséges gydgyszerjelolt molekuldk
palettdja egyre né, azonban a jol ismert szintézis utak nem minden esetben terjeszthetSk ki rajuk. Uj
reakcidutak keresése, vagy a meglévGk optimalizdlasa fontos lépés az Osszetett molekulak el6allitdsanak
érdekében.

Biciklo[1.1.1]pentdn tartalmu anyagok Kumada keresztkapcsolasi reakcidja sordn korabban volt mar példa
optimalizaldssal kapcsolatos kutatasokra [1], azonban szerettiik volna ezt még jobban kiterjeszteni, tobb
katalizator vizsgalatat elvégezni a mar el6allitott 1-j6d-3-(2,2,2-trifluoretil)biciklo[1.1.1]pentan. Kumada
keresztkapcsolasi reakcidk soran tobb atmeneti fém katalizdtor vizsgalata soran tobb atmeneti fém
katalizator vizsgalata soran bizonyitottam, hogy a legalkalmasabb a vas(ll)acetilacetonat, az eddig hasznalt
vas(lll) szarmazékkal szemben. Emellett a korabban hasznalt optimalis reagens felesleg vizsgalata soran
kideralt, hogy kisebb reagens felesleg hatasara is lejatszodik a reakcid, kiindulasi anyag jelenléte nem
észlelhetd. A reakciok vizsgalatakor az is kiderilt, hogy a reakcié pillanatszer(i, nincs sziikség tobb oras
kevertetésre, elég az adagolas idGtartama ahhoz, hogy elreagaljon minden trifluoetil-BCP-jodid.

Suzuki keresztkapcsolasi reakciok vizsgalata biciklo[1.1.1]pentan egységet tartalmazd anyagok esetén
korabban még nem volt fokuszban [2], igy célunk volt a reakciok paramétereinek alapos koériljarasat
elvégezni. Minden esetben sikeresen alkalmaztunk a kezdeti reakcié korilményeknél jobb alternativakat.
Tovabba egy érdekes mellékreakcidra is fény deriilt, ami sordn a reakcié olddszere is reakcidba lép a
kiindulasi anyaggal. Ennek elkeriilésére megfelel6 olddszer a Triton X-100, ami az elegyben kialakuld
micelldival segit a reakcié koncentralt lejatszéddsaban. A Pd(PPh,), katalizator helyett a kénnyebben
tarolhato és alkalmazhaté Pd(PPh,),Cl,-t alkalmaztuk, ami termelés javulast is el6segitette. Fontos kiemelni,
hogy az eddig haszndlt 365 nm hulldamhosszusagu fényforras helyett alkalmazott 440-445 nm LED-del jobb
termékarany érhetd el. Minden esetben sikerilt visszaszoritani a homokapcsoldsi mellékreakciét, ezzel
novelve a konverziét.

[1] J. Nugent, B.R. Shire, F. J. Caputo, H. D. Pickford, F. Nightingale, T. T. Houlsby, J. J. Mousseau, E.A.
Anderson. Angew. Chem. 132, 11866-11870 (2020)
[2] H.J. Huang, Y. T. Wang, Y. K. Wu, I. Ryu. Org. Chem. Front. 7, 1266-1270 (2020)
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A mitragynin pszeudoindoxil izomerjeinek azonositasa elméleti kémiai mdédszerekkel

Kulcsszavak: mitragynine pszeudoindoxil; opioid krizis;, NMR, szerkezetmeghatdrozds; konformdcioanalizis

Az opioid fajdalomcsillapitok hasznalatahoz kothetS mellékhatasok, fliggGségi problémak és az évente tobb,
mint 350000 haldleset mind-mind egy vilagszintl probléma részei, ami ma opioid valsagként ismert. A sulyos
egészségligyi, tarsadalmi és gazdasagi karok az opioid fajdalomcsillapitoként legtdbbszor alkalmazott
opiatokhoz kothetdk, igy az Uj generacids hatéanyagok fejlesztése komoly jelentdséggel bir. llyen vegyliletek
lehetnek a Mitragyna speciosa, egy régoéta ismert fajdalomcsillapitd hatasu novény alkaloidjai, és e névény
alkaloidjainak természetes metabolitjai, mint a mitragynine pszeudoindoxil (MPS). Ezen vegyiilet igéretes
biolégiai aktivitast mutat az opioid receptorokon. A MPS azonban mar fiziolégias koriilmények kozott is
instabilnak bizonyult, ami kilonos jelentGséggel bir a bioldgiai kisérletekre nézve. A vegyilet total-
szintézisének elGsegitése érdekében fényt deritettlink a kémiai instabilitas hatterére kisérleti és elméleti
kémiai modszerekkel. Munkank soran eddig nem ismert bomlastermékeket tudtunk meghatarozni, tovabba
vizsgaltuk kiilonbo6z6 szerkezeti mdédositasok hatasat a bomlasi reakcidk visszaszoritasa érdekében.
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Imidazopiridin-vazas arilészterek el&allitdsa homogénkatalitikus ariloxikarbonilezési reakciéban

Kulcsszavak: ariloxikarbonilezés, homogén katalizis, imidazopiridin; palladium katalizalt kapcsolas; szén-
monoxid

Az imidazo[1,2-a]piridin szdmos bioldgiailag aktiv vegylletben szerepel szerkezeti egységként, jelentGs
bioldgiai aktivitasanak koszénhet6en kordbban is sokat kutatott nitrogéntartalmu heterociklus. Munkam
soran gy(rlizarasi reakcidkban nyolc kilonféleképpen szubsztitudlt, 2-es és 3-as helyzetben jodozott
imidazo[1,2-g]piridin alapvazat dllitottam el6, melyeket a késGbbiekben pallddium-katalizalt
homogénkatalitikus alkoxi- és ariloxikarbonilezési reakciékban tovabb reagdltattam. A 2-es helyzetben jédot
tartalmazd alapvazak karbonilativ reakcidi O-nukleofilekkel sikeresnek bizonyultak, tobb mint 30-féle
vegylletet allitottam igy el6. A sztérikusan gatolt O-nukleofilek esetében a hasonld konverzidk eléréséhez
hosszabb reakcidid6kre volt sziikség. Az elektronszivod szubsztituenseket tartalmazoé O-nukleofilek esetében
a szubsztratum atalakuldsa (jodvesztés mellett) nétt, ily modon az észter céltermék izolalt hozama csokkent.
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