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ALIFAS KARBOI\!SAVAK ﬁbLYADEKK.ROMATOGRAFIAs
ELVALASZTAsA ES RETENCIOS ADATAINAK SZAMITASA

CSISZAR HORTENZIA V. &vf

. Témavezets:Dr.HAJOS PETER |
Veszprémi Egyetem,l Analitikai Kémia Tanszék, Pr.: 158
8201 Veszprém !

A nhagyhatékonysagq folyadé afi

' . natek : yadékkromatografia
modszerek ggylk dinamikusan fejlédd rész'terﬂfeteg f:.:
Il(onkromatcagrén‘;a\, amely vizes oldatokbé| ionos vagy ionizalhaté
omponensek gyors, szelektiy elvélasztisst teszj lehetdve. A

alkalmazék munkajat [1].

’Munka_nk soran alifas mono-- és dikarbonsavak {formiat
aceta@, Propionat, oxalat, malonat, maleinat, fumarat szukcinét,
tartarat), retencigs tulajdonsagait vizsgaltuk folyadékkroﬁatogréﬂés:
-rend'szerben. Vizsgélatainkhoz kiiénbozé eluenseket
(a!kanszuifonétok, karbonatos puffer,  NaQOH) pelﬁku!éries
szerke'zeftu foncseréi megoszté fazist és ve'zetéképessé'
detektalast. alkalmaztunk. Az eluens. és gz minta-kc:nmponensegkI
meggszlasr egyensilyaira vonatkozé elméleti megfontclasak
alapjan' .l:etenciés egyenlet vezethets e, El8adésunkban g
§zep§r'ac:os modszer alkalmazhat6sagst, az elméleti Gton szami tt
es kisérletileg nyert retencios adatokat &g ezen adatok e e
tulajdonsagtéi vals fiiggésst mutatiuk be. ' s

[1]. Hajos P. Révész G., C.Sarzanini G E
) . C.  G.Sacchero, E M i:
J. Chromatography 640 (1993) 1525, eniast:
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Elektrokémiai mérések fﬁggetlenségvizsgélata ¢s matematikai
statisztikai elemzése

Gal Sémer Sandor
doktorandusz, II, év
MISKOLCI EGYETEM
KEMIAI INTEZET

FIZIKAI KEMIAI TANSZEK

Az analitikai kémia informaciot termelé rendszer, az informacié
mindségét a hibdja hatdrozza meg. Az analitikai informaciénak legalabb
annyira megbizhatonak kell lennie, mint amit a terméktsi megkoveteliink,
A meghatdrozés hib4jat ismerni és dokumentalni kell a hibafajtak szerint,
mésképp az eredmény nem ad tdmogatdst a dontésekhez melyek céljabsl
késziilt. Még jelentdsebb, hogy megvizsgaljuk alkalmazhatdk-e a
matematikai statisztika médszerei, mert enélkil a kapott eredmény
valdsagos tartalom nélkiili dekoraci6. Ahhoz hogy a mérési eredményekre
alkalmazhassuk a matematikai statisztikat a kovetkezé kévetelményeknek
kell teljesiilniiik:

1. Stabil mérési folyamat.

2. Fuggetlen mérési eredmények. :

3. A mérésck véletlen reprezenticidi az elballithatd adatok

populdcidjinak.

A kidolgozott programcsomag segitségével készitett grafikus abrak
¢s statisztikai szdmitasok Gtvozése révén pontos képet alkothatunk a
kapott kisérleti adatok milyenségérfl. A program  kilsnbozé
abrdzoldsmodok  (Hisztogramm, Lag-l 4bra, Ellendrzd kartyak
dbrdzoldsai) segitségével kvalitativ képet atkot, mig az 4tlag, szoras,
eloszlds (Xy + 2o, illetve X, £ 3¢ tartornanyokban), ellendrzé kértyak
adatainak kiszAmoldséval mennyiségi kovetkeztetéseket is levonhatunk.

A kidolgozott programcsomagot eldszér generdlt adatok alapjdn
teszteltok, majd pH mérések fuggetlenségét vizsgaltuk. A  biztatd
eredmények utdn  kiterjesztettik  vizsgdlatainkat  az aluminatlig
vizsgalatival ~ kapott  eredményekre is.  Potenciometrikus  és
vezetbkepességi titralisok mérési adataink figgeilenségeérdl is a program
scgitségével pontos képet alkothathuk magunknak,
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AZ EGER-PATAK SZERVETLEN SZENNYEZODESEINEK VIZSGALATA

Hegyes Eva, Mézes Jozsef, IV, évf. mat-kém. szak

Témavezetd: Murdiyi Zotan
EKTE Kémia Tans=sk

A talajok, folyami &s tavi tledékek  kornyezetink alapvetd  dsszetevdi, mivel
taplalékforrast nyGitanak az els szervezetek szdméra, ugyanakkor az artalmas anyagok
koncentriciojanak szabalyozasaban is 14

szt vesznek. Az iiledékekisszetétel dbs] kivetkeztetni
lehet a kornyezetben lezajlo mallasi

. bomlési folyamatokra és a kildabozd emberi
tevékenységek okozta szennyezddésekre is. :

Munkank soran az E

tartalom meghatérozésira, Az Uledékben Iév fémek i
munkatirsai dltal kifejlesztott hdromlépesés szekvens e
alapja A. M. Ure "Nehézfémek specidcitia talajokban

meghatarozdsa: Az a modszer, amellyel a vizsgalandé
hatarozzuk meg,

A killonbozé kivondszerekkel a mobilis és karbonatokhoz, FeMn oxidokhoz, illetve
Szerves anyagokhoz és szulfidokhoz kotott fimek mennyisége becsiilhetd meg. Vizsgalataink
sardn Cu, Cr, Mn, Cd, Zn, Fe, Pb ionformiinak meghatirozasdval foglalkoztunk. A mintékat

onformdinak meghatarozasira Ure és
xtrakeids eljarast alkalmaztunk. Ennek
és dledékekben" cimi ciklce, Speciicio
anyag atomi illetve molekuliris forméjat

az Eger-patak mentén. gyijtottuk, egy-egy mintaveétel ponton azonos helyr6l vettik a viz- és
iszap-, illetve tataj- és novénymintékat, A mintakra Ure és Iy
azonban a negyedik extrakcids lépés helyett totalis fel
eredményeit az extrakeié egyes lépései utdni eredmény,
fémion-tartalmat ICP-OES médszerre! hataroztuk meg.

nkatirsai modszerét alkalmaztuk,
tardst, végeztink, Ezen mintik
ekkel hasonlitottuk dssze. Az oldatck
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PEPTIDEK ES FEHERJEK CD SPEKTRUMANAK
KIERTEKELESERE KIFEJLESZTETT ANALIZALO
PROGRAMRENDSZER , S

Jakli Imre, vegyész

Témavezetd: dr Perczel Andras
ELTE Szerves Kémia Tanszék

Az dlalam kifejlesztett program tthb, egymistol fiiggetlendil e!készitett'B'ASIC
nyelven irt programon alapul, amelyet Tusnady Gabor matcm,ankus s';?gltsggével
dolgoztak ki a 80-as évek végén, Ezeket a programokat kor'abban mér snkerre'l
alkalmazték szamos probléma megoldasara. Sajnos a program szeles'ebb kérben vai’o
elterjedését akadilyozia, hogy #z egyes modulok nem alkottak egységes rendszert €s
igy a mérési adatok feldolgozisa igen hosszadalmas és nehéz%ces’volt. A konve)f
peremfeltételii dekonvolicios eljéras alkalmazisanak megkdnnyitésére dolgo,zt.uk !'(l
mostani rendszert, mely készitése soran elsodleges célunk voi't egy felha’sznalob?raf
programrendszer kialakitasa, Miutan ez elkésziilt, témaveze?bn? ]avas'lfl'tara tovabbi
modulekat épitettem be a programba, amely ezutan nyerte el végsé formajat. '

A jelenlegi program mir egy integralt adatfeldolgozo rendszert tartalmaz, ami azt
jelenti, hogy a két legkorszertibb (Jobin Yvon VI ill. a Jasco 720-as) CD spektrograf

‘dltal mért adatokat kozvetlend) képes beolvasni, mely sorin a spektrum egy

spektrumkdnyvidrba keriil. A kidtékelés két kﬂlénbéz§ njqdon t(jrltéx’lhst_: alkonvex
peremfeltételll dekonvolicios eljarassal (CCA) vagy a finearis kombinjcio (Llncoml?)
madszerével. A finedris  kombinacidhoz clengedhetetlentl fontos ref‘erencga
spektrumok Ssszedllitisa a spektrumkdnyvtirbél torténik. Mivelubl‘zonyqs refcrencla
spektrumokat nem mérhetitnk meg kielégitd pontossiggal, lehetosgget bnztgsuottunk
arra, hogy egy spektrumot sszedilithassunk gauss gdrbék vagy mar ismert maspdlagos
szerkezeli elemekre jellemzd spektrumok médositasival A pszeudo.mulmz}f,zkos
megvalositis kovetkeztében az iteracio folyamatér grafikusan nyomon kbvethet_;uk. A
gorbefelbontas eredményét menabsl vilaszthatoan szdveges vagy grgﬁkusufon’-maban is
megtekinthejok. A szines megjelenités igen szemlcletessé s at{ekmth‘et‘qve tette az
adatok widlagos analizisét, Az eredmények josAgat a standard dexfxa01'o n’iellet.t a
mitrixokra kiszamitott Pearson korrelicios koefficienseken keresztiil is w:zsga!hatjuk.
Valamint a program tartalmaz egy teszt adatsort elédllitd modult, ami a konvex
peremieltétell algoritmus ellendrzésére szolgal, )

A pregram megirasakor Borland C++ fejleszt6i karnyezetet valasztottam, amely
PC-n a DOS operdciés rendszerben legkorszer(ibbnek tekinthetd, A cC prograpmye]v
alkalmazdsit indokolta az, hogy manapsag ez tekinthetd az'e_g’ynk Iege]ter{edtebl?
programnyelvnek, mely sugaimassiga mellett biztositotta operacios rendszenp! valo
minimilis fiiggdséger, tehat ezzel a program hordozhatova vilt. Ezek mellett Jel?ntos
sebességnivekedést is tapasztaltunk: ph.-a CCA algoritmus négyszeres sebessgggel
futott. Terveink kozott szerepel - 2 fentiek alapjin - a PC-s valtozat UNIX operacios
rendszer ald t8rténd adaptilisa. Az RISC-6000 szamitogépek nagyobb szafnolam
kapacitasival lehetévé -vaina nagyobb adatsorok analizise is, Ezzel -egyiitt az
XWindows kormyezet még kényelmesebbé tenné a kiértékelést,




A fliszerpaprika aromaprofiljinak viltozisa az érlelés sorin, az aromaprofil
fajtajellemz6i ’

Kocsis Néndor okleveles mémok
Keriészeli és Elelmiszeripari Egyetem
Elelmiszeripari Kar, Elelmiszerkémiai Tanszék
Konzulensek: Harkay Tamésné dr.

dr. Kordny Kormél

A dolgozat témajat a flszerpaprika feldolgozasinak egyik fontos fAzisinak, az
utdérlelési szakasznak a vizsgalata alkotja, az érés folyamatdnak nyomonkévetésén, az
aromaanyagok alakulésinak meghatirozésin  keresztil. Munkdm sordn az  alabbi
feladatokat oldottam meg : ‘

- mintaciSkészitési cljdris kidolgozasa az ill6 komponensek kinyerésére,

- az opfimalis elvilasztdst biziosito gazkromatogrifias kdrilményck megkeresése,

- 4 lehetdség szerinti maximdlis szami alkoté azonositdsa,

- a komponensek mennyiségi villozasinak nyomonkdvetése az utdérés sordn,

- aromaprofil-meghatérozdson alapuld fajtanzonositod eljirés kidolgozasa.

A mintaelSkészitési eljards kidolgozésakor extrakelds és vizgézdesztilldcids mod-
szereket hasonlitottam dssze. Vizsgalataim szerint a paprika illatkomponenseinek kinyeré-
sére a vizgdzdesztilliciés médszer alkalmasabb. A mintaeldkészitéssel egyldben meg-
feleld gazlromatografils maodszert is kidolgoztam a legkedvezdbb elvAlasztast eredmé-
nyezé paraméterck megkeresésével. Ez a munka a szeparéciot végz8 oszlop hémérsékleté-
nek programozasan til, a "cool on column” injektor rendszer optinidlését is jelentette.

Az édes és csipds paprikdban azouositott vegyitletek 3 8 csoportra oszthatdk. A
kBebs (235), a csak az édes paprikéra jellemz8 (7) &s a csak a csipds paprikéban talélhatd
komponensekre (4). Az alkotdk kdzill azok, amelyek az Bsszteriilet egésuebSl 1 %-nél
nagyobb mértékben részesednek, a karakter kialakildsiban vélheten nagyobb, esetleg
kulesszerepet  jatszanak. Minden altalam  vizsgilt paprikamintdban a legnagyobb
mennyiségben eldforduld komponens a transz-keriofillén, a linalool, ill. egy cddig még
azonositatian kemponens volt. Ugy gondolom czért, hogy ezeket az alkotdkat természetes
belsé standardként kezelve, a t6bbi azonosifott anyag mennyiségét (elsd lépésben
csticsteriiletét) rdjuk vonatkoztatva €s a fajtdk kozti Osszevetést lehetévé tévd formira
hozva olyan relativ mérdszimokhoz juthatunk, amelyek mentesek mind a mintael8késziiés,
mind a kromatografélas hibaitd] és csak a fajtira, a mindségre és a terméGhelyre jellentz8k.

Az azonositis] feladatok elvégzése utin, az érlelés sordn bekdvetkezd mennyiségl
véltozdsok alakuldisirél is objektiv képet nyerhettem egy relativ mérés segitségével, amely
a legjobbnak itélt (a komponensek szdma és mennyisége maximalis} minta alkotdit

Snkényesen 100 egységnek (%4) veszi és a tobbi kromatogramot ezzel a felvétellel mint
kalibracioval kiértékeli.
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UIMODSZER A TRANSZFOIIBIATOROLAJOI(
NEDVESSEGTARTALMANAKX MEGHATAROZASARA

KOREH ORSOLYA, V. vegyész

Edtviss Lordnd Tudomdnyegyetem
Altaldnos és Szervetien Kémial Tanszék
Témavezett | Dr.Borossay Jozsef

A szigetelfolajok elekiromos paraméterei jelents mértékben fiiggenek az adott
olaj nedvesséptartalmito, Igy ennek ponlos, kvantitaliv mérése a nagyfesziiltségil
szigeteléstechnikaban alapvetS feladat. A viz csbkkenti az olaj tlitési szildrdsigat és a
transzformitorban talalhuté papirszigetelés bomidsira utal.

A vizlagislom mérésére kiilonbdzé mddszereket fejieszietlek ki, Ennek clsd
csoportjat a titrdldsos modszer alkotja, a Karl Fischer eljards. Alkelimazasit azonban
korlitozza az 2 tény, hogy a transzlormftorolajokban az elekiromos kisiilésck és

hihatasok kévetkeztében telilellen vegyiiletek képzédnek, A Karl Fisher oldat czekkel

is reagél, {gy tobbleifogydst eredményez.

A miasodik csoporiot a dielektromos 4llandd mérésén alapuld szenzores
méréscl képezik, Ezeknek hdtrdnya, hogy viltozést mémek, folyamatos monitoringta
alkalnasak, nem kitténbdz8, egyedi olajok nedvességtartalmanak mérésére,

A bevezetendd 4f mddszer kémal reakelét haszndl fel a viztartalom
meghatdrozdsdra. A mérés elve ; az olajhoz adagolt hidrid reagdl annak viztartalmdval ,
és a reakeid sordn hidrogén giz szabadul fet. Ennek mennyiségét gézkromatografidsan
méren.

A Kisérleti munka sordn tébb kérdés ineriilt fel:
-rogyan torténjen a gizfelszabaditds
~kvantitativ-e & reakeié
-2 hidrid csak a vizzel reagél-e?

A ghefelszabaditst , standard médszer szerint , négy kilonféle hidriddel
végeziem : LiAlHg  Catly NaH és NaBHY

A Hop fejlédését vizsgiltam a kevertelds idejénel figgvényébon, Ez telitési
giithét eredményezett. Az egvensilyi érték kb, 10 perc utén alll be,

A phzfelszabadiiast szilard halmazallapotd bidriddel, olajos szuszpenzioval €
eldaltal végeriem, B két utdhbi modszer megfeldnel bizonyult,
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Uj kalibralasi eljaras PH - metrids titralasokhoz
Kukovecz Akos; . éves vegyész hallagato

* Témavezets: Or. Labéd Imre, Dr. Horvéth Istvén
JATE Szervetlen és Analititeai Kemiai Tanszék

A pH - metria széles korben hasznélt, egyszerd és pontos médszer,

mellyal lehstséges a komplexképzadési egyensilyok vizsgélata, pKés logh
értékek meghatarozésa is. Fxr

56985 a mérdbersndezés gyakori {naponkénti
kalibralasa. A ielenleg hasznait elidrasok megbizhaté
tartormanyban, ahol az Ovegelekirdd kézelitbleg n
kalibréié és a teszioldat kéizel 8zonos Ssszetétels is megvaldsithats,

A pH=2-n8| savasabb ill. 2 pH=11-n4l ligosabb oldatokban azonban
egyreszt az Gvegelekirdd is eltérést mutat a Nernst egyenletts), mésrészt a
kalibrals s a teszioldatok azonos Usszeldtele sem valdsiihatd meq. Az js-
mert kalibrélasi modszerak alkalmazésa savas és ligos tartoményban a kj-
sérleti hibanal nagyobb eitéréseket sredményez a meghatirozott pK vagy

loglé értékekben. Vizsgalataink sordn egy v kalibralgsi elidrast dolgoziunk
ki,

vagy kisérletenkénti)
akapH25- 113 .as
ernst-i valaszt ad, s a

Az dltalunk javasolt modszer flggstien az slektrodvalasz - fliggvény

alakiatél, mindossze annak repredukalhatdségat, valamint o kalibrals gs a
tesztoldat kézel azoros Osszelbteiét tétalezi fol. A médszer sordn erds sa-
val titrdiunk erés béazissal, az E {mV) vs. V(lug) {ml) titralasi gérbat spline

oldat titrdlasakor a Bjer-

figgvénnye! irjuk Ie, s azt felhasznaliuk a mérends
rum - {éle képziddsi flggvény kiszamitésara.

Az eljarés megvalésitaséra efkeszllt a Potenciometria nevil, egérve-
zérelt, felnasznsitbarat program, amely pH - metrids mérések talies érigke-
1éséf teszi lehetév a nyers adatsortsl a loghis

geztunk mind a mar elfogadott eligrésok, mind
ganrak vizsgalatara,

- ig. Ezenfelil méréseket va-
az Uj modszer meabizhaidss-

esethen 1 mérések pontossagdhoz szijk-
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A FESTOBUZER LUCIDINTARTALMANAK
MEGHATAROZASA

Margl Lilla V. biolégia-kémia

Témavezets: Dr. Székdn Gyula

ELTE Szerves Kémial Tanszék

A festBbuzér (Rubia tinctofum) kivonatinak elemzése a miilt
szdzadban kezdddott. Addig elsGsorban vords festéknek hasznaltik, késébb
alkalmazésa elterjedt a népi gyégyaszatban is, vésekc'ioldé képessége miatt, A
Rubia nemzetségbe tartozd ndvényekben sokféle vegyiilet talalhaté (antrakinon-
¢s naftokinon-hidroxidok valamint -glikozidok; peptidek sth), melyeket a novény
legnagyobb. mennyiségben a gyokerében allit ol6. Ezek kézbtt t6bb,
gyodgyészatilag hasznosithats (pl peptidek — antitumor.hatés; ruberitrinsav -+
vesekfoldd képesség) vegyiiletet talaltak, de emellett a nbvények tartalmaznak
mérgezd anyagokat is (pl. genotoxikusokat és rakkelt8eket , ilyen a lucidin és a
lucidin-primverozid). Ezért fontos az egyes komponensek izoldldsa a névénybsl.

Kisérleteket végeztem komponensek, elsésorban néhany antrakinon-
hidroxid frékcionéiéséra és izoldldsdra természetes gybkérbrleménybd] és
gydkeérfermentumbé],

A Kkilonbdz8 extrakcibs médszerek  segitségével @  kivont
komponensek tis2titdsat kromatografias eljarasokkal végeztiik, és olyan HPLC-
korilménycket optimaltunk, meflyel az analizis elvégezhetd. Ménéseker
végeztem a mintdk lucidin- és alizarintartaiménak meghatérozisara &s mas

standardek felhaszndldsival min8ségi méréseket végeztem.
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Tokoferol folyadékromatografids mérése UV detektilissal

Mester Zoltén oldeveles mémsk
Kertészeti és Elelmiszeripari Egyetem
Elelmiszeripar Kar Eleimiszerkémiai Tez,
Konzutens: Amtmann Maria tud. mts.

Napjainkban a tokoferof, vagyls az E vitamin ar érdeklédes homilokierébe

Ez ax antioxididns hatast v
\ egyllel ugyanis a Gkés i Y]
reakcidkban gyskfogoksnt sZerapsl. ” mechenzmed

keriilt.

M ndezen llatésal miatt fOIIIOS le””e elleno"HZI I a léplé!ékk’:ﬂ be;uté E Vita”tl“
!
l“e““} Ségét! €2 azol ba' tabl fzati adaio :bol vald SZAN téssai gel poi tat;al » mert

az élelmiszerek tokoferoltanalma lelentds szezonalis Ingadozést mutat, A pont
. 0s

értékeket tehat, amelyek tania A i
, plalkozasélettani kisérleteknét
méréssel! lehat megdallapltani. eiengedhe{eﬂe”ek’ ok

Célkiilizés
Munka o oo
X unkém célia volt, hogy = kromatografids modszer kidolgozasan 10 a modszert
b.elyee,' lzboratoriuml  gyakorlat (HLBY) kévetelményel szerint valid .
izonyitsam, hogy az eljaras lehetéséget nydlt éleimiszermintaibsl

eléforduld szennyezs anyagok mellett a kivant komponenes m
mérésére,

dllam, vagyis
. &2 azokban
egfeleid &rzékenysagi

Eredmények
A . .
. moédszert paprikamag olajanak tokoferoltartalom-mérésére dolgoztam ki. A
olyadékkromatografids meghatérozss normal fazistt (poldros) oszlopon tdriént ez
: ! ; " . BZEN
ugyanis az olajos mintakban sidforduld, a meghatarozast leginkabb zavard zsftszery
A FET ] ¥ ‘ e
anyagok minimalis retenciéval, a tokoferoft nem zavarva julnak &t. A hasznslt el )
98,7:1,3 ardnyd hexén-lzopropano! 8sszetételd voit, ~ e
A validals ) ,
val :dé}as' eredménysi szerint a Kromatagrafias ellards szérdsa 3,23%. A kalibrécid
helyességet flggetien forrasbdl szamazé isment minta mérés .

ségeé . dvel eilendriztem. A
mennyiségi mérés linearitds! tartomanya a ng/ml kencentrécictartomany egészére

kiteried. A paprikamagbsl k&ezlit kivonal esetében cotcstisztasdmnm |
ellenérlztem_, hogy a retencids Idé alapjén tokoferolnak azonositott csu eg“"z”sgé
megfeleid-e. A celostisziasdg sllenérzése két v e
fényelnyelés aranya alpjan tetént.

atial
Aszlasa
dlasztott  hulldmhosszon mér

3%

KEN-HEXAFLUORID PLAZMAKEKIAL REAKCIOINAK TANULMANYOZASA
GAZKROMATOGRAF-TOMEGSPEKTROMETER KAPCSOLT RENDSZERREL

Molndr Gibor, IV, évf. vegyész

Témavezeld: Dr. Torkos Kornél
ELTE Altaldnos és Szeveilen Kémial Tanszék

A kén-hexaluoridol az ipar ill. kulats szfinos terliletén haszndljak (pl. villamosipar,
{élvezelBipar, kbmyezetvédelem), ¢s az alkalmazdsok nagy része kapesolatos valamilyen
plazmajelenséggel. )

A jelen munka célja a kén-hexalluorid plazinakémiai renkeidinak és ezen beldl is
elsGsorban a plazmsban keletkezd bomldsiermékeknek a vizsgdlata volt. A plazméban
lejélsz6dd reakeiok mechanizmusdrél kialakult elképzeldsek még semmiképp sem
tekinthetdek tiszlgzolinak.Bz részben annak is tulajdonithatd, hogy a jelenséget
elsBsorbai fizikai szemszogho] vizsgaitik, és az atkalmazott kémiai-analitikal médszerek
gyakran nem a legmegfelelobbek voltak. fgy a G célkithzéstink a bumidstermékek

analizisére epy megfleleld médszer kidolgozésa volt.

Bire a feladatta egy gézkromatograf-timepspekiromeéler kapcsoldson alapuld eljarist

fejleszieltiink ki, amellyel a kiildnféle nyomszennyezik kvantifaliv meghatdrozdsa is

fehetdvé valt.

Ezen hatékony médszer birtokdban lebetdség nyflott arra, hogy egy specidlis
modellberendezésben végzelt plazmakisérieick sordn keletkezd termékek anallzisét
elvégerziik Az egyes lermékek koncenldcidit a betdplalt energia figgvényében
vizsghlluk, amibol a reakcidmechanizmusta lehetett bizonyos kivetkezictéseket levonni.
Gyakorlati vonatkozdsa is voit a munkangk, hiszen vizsgdliuk kén-hexafluorid
szigeteiésl nagyfesziisépl knpcsoloberendezések szigetelési dllapotit is a villamosipar

szamdara
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FUMAGILLIN MEGHATAROZASA BIOLAGIAT MATRIXBSL

Romvari Zsuzsanna IV. bioldgusmérndk
Budapesti Miszaki Egyetem, Vegy&szmérnski Kar, Altaldnos é&s
Analitikai Kémia Tanszék

Témavezetd: Dr. Fekete Jensd
Konzulens : Szepesi Ildiké

4 dolgozat témadja a fumagillin nevd antibiotikum
meghatarozdsa biolégiai matrixokban.

A fumagillin az 4spergillus fumigatus gombafaj &ltal
termelt antibiotikum. Jelenleg az &llatorvosi gyakorlatban
haszndljdk halak &s méhek protozosk ockozta betegségainek
kezelésére. A fumagillin a tdpldléklancon keresztiil ag
emberi szervezetbe is bejuthat, halszervekbsl t#rténs
meghatdrozisara azonban az irodalomban nem taldltam leirast.

Mankam sSQrén valid4lt forditott fazisg
folyadékkromatogrdfids modszert delgoztam ki fumagillin
meghat&rozésira halszervekbdl.

A dolgozatban ismertetem a mintaeldkészitési modszert,
amely alkalmazdsdval a fumagillint a halszervekbsl
kinyertem. Ennek elsd 1épése volt az antibiotikum
acetonitriles kinyerése a biolégiai matrixokb&l. A mintsk
tisztitdsa, illetve diisitdsa Sep-pak—c1B mintatisztits és
dfsitd kolonnin tértént,

A kidolgozott analitikai eljdrést alkalmaztam
fumagillinnel kezelt pisztrangek izomszdvetében t&rténd
gydgyszermaradvany meghatarozésara,

A kidolgozott mddszer viszonylag gyors, igy nagy sz&mi
minta elemzését teszi lehet&vé. Alkalmazisival a fumagillin

farmakokinetikai, gydgyszerhatsstani &s reziduum~vizsgilatai
elvégezheték.

NEM TERMESZETES AMINOSAVAK ENANTIOMERJEINEK HPLC-s ELVALASZTASA
rForbiToTT FAZISH OszLOPON

TORGK GABRIELLA V.évf. vegyéskz szakos hallgatd
Témavezetd: Dr, Péter Antal docens
Jézset.Attila Tudomdnvegyetem
Szervetlen é&s Analitikal Kémiai Tanszék

A gydgyszerkXutatds egyik feladata, hogy az adott gvégyszer
mellékhatdsait kikiiszobdlia. Ezen célhdi kiterjedt vizsgdlatokart
folytatnak a kébité fdjdalomcsillapitdk kérében. fgy irdnyult a
figvelem a receptorszalektiv opicid peptidekre. Ezen peptidel
szintézise sordn gyakran hasznalnak nem természetes aremids racém,
vagy optikailag tiszta aminosavakat, ez utébbiak azonban race-
mizdlédhatnak. Az egy vagy téhb aszimmetriacentrummal rendelkezd
diasztersomer peptidek biclégial hatdsa nagymértékben kilidnbézhet,
mivel lehetnek agenista vagy antagonista szerek. Ezért fontos olvan
kromatografids modszerek kifejlesztése, amelysk alkalmasak raceém
aminosavalk elvélaéztéséra 85 optikailag tiszta termékek azo-
nositésara. '

Ezen munkénkban tetrahidroizokinolin é&s tetralin vézas, nem
természetes aminosavak enantiomerjeinek elvdlasztésdt, valamint a
Tyr—DAJa—Atc—Glu-Ila—Iie—GlY~NH2paptidkonfiguréciéjénakbizonyi~
tdsdt wvégeztilk. A vizsgdlt aminosavak: D-&s L-1,2,3,4-tetra-
hidroizoklnolin—3~karbonsav(Tic),D,L~1,2,3,4—tetrahidro—é-metil-
izokinolin-3-karbonsav ( B-Me-Tic), D-és L-1.2,3,4-tetrahidro-7-
hidroxiizekinolin-3-karbonsav (OHTicY, D,L~2-aminotetralin-2-kar-
bonsav (ate), D.,L-6-hidroxi-2-aminotetralin-2-karbonsav (Hat) &s
D,L-6-metoxi-2-aminotetralin-2-karbonsav (MAte). Képeztilk ezen ve-
gyriiletek l1-fluor-2.4-dinitrofenil~%-L-alaninamid (FDAA), valamint
2;3,4,G—tetra—o—aceti1—B-D~glukopiranozilizotiocianét{GITC)szér~
mazékait oszlop elftti darivatizdlast alkalmazva. Az elvdlasz-
tdst szerves oldészer (MeOH, AcCN)-puffer( NaOAc, KH,PO,, TFA )
eluensrendszerben , izokratikus kdrdlmények kozttt végeztik. A kon-
figurécié bizonvitisdhoz enzimatikus bontast alkalmaztunk,




SZERVES KEMIA

DICLOK DEHIDRATALASA HETEROPOLISAVAK JELENLETEBEN
HOMGGEN ES HETEROGEN KORULMENYEK KOZOTT

Beregszaszi Timea, V. &vi, vegyész

Témavezets: Torok Béla, Molndr A rpad
JATE, Szerves Kémiai Tonszék

Tanulmanyoziuk - diolok Atalakuldsait irodalmi lefrds alapjan szintetizalt
Hy|SiMonOsm] és Ha[PWiOu] jelenlétében. A vizsgalatokat homogén fizisban a
termékek kidesztilitlisival (150 °C) illetve S§i0; hordozéra felvitt heteropolisav
jelenlétében ataramlésos reaktorban {200 °C) végestik, A termékek azonositasat GC-
MS médszerrel, a termékdsszetételt ghzkromatografiss analizissel valGsitottuk meg.
Spektroszkopids mddszerekket (IR, TIV-VIS, ESR) jéllemeztik a Hy[SiMo2040]-t s
vizsgéltuk a dehidratdlési reakeid kozben végbement szerkezetviliozasokat.

Az 1,2-diolok jellemz8 Aitalakulisa a megfeleld oxovegyiletek szelektiv
képzbdésével  jaré  pinekolatrendezddés.  Sztereoizomer  2,3-butindiolok
tanulményozasaval a katalizatortdl il & vegyiiet térszerkezetétdl fliggéen jelentds
szetekiivithskiilonbségeket (hidridanion- ifl. metilanion-véndorlds) figyeltiink meg,

- HasoniOképpen szelektiv az 14- & 1,5-diolok reakcidja is, amelyek
ciklodehidrataciéval a megfelels gylirls éterré (szubsztitudlt tetrahidrofurin és
tetrahidropirin}  alakuinak,  Sztereoizomer  2,5-hexandiclok  vizsgélatival
tanulményoziuk e reakcid sziereokémidjit és megallapitottuk, hogy a -gylirlizarédas
sztereoszelektiv médon, intramolekuléris 8,2 szubsztiticid révén jatszdik le.

A fentiekkel szemben az 1,3-diolok komplex termékelegyst adnak. A jellemzd
folyamatok 1,2-eliminacid (diénképzidés) és fragmentacid. Az 1,2-diolokra jellemzs
oxovegyilelképzddés csak a 2,4-pentindiol és a 3-metil-2,4-pentéandiol eserén vahl
jelentds reakciovd, /A termékdsszetétel Goszehasonlitd  vizsgalata  alapjin  au

oxovegydletkénzbriés Latszeres 1,2-anionoid-vandoriassal megy vigbe.
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Aromds kénvegyiiletek VUV fotoelektron spektroszkopias vizsgélata

Csonka Istvén, V. vegyész

. TémavezetS: Szepes Ldszis
ELTE, Altaldnos és Szervetlen Kémiai Tunszék

Tudomdnyos didkkéri tevékenységem sordn egy 6 vegyiiletb8l 4t16 sorozatot allitottam el

és vizsgiltam ultraibolya fotoclektron—spektroszképiéval. A vegylilet csaldd az alibbi
dtalinos képlettel jellemezhetd:

ahol X lehet S-Me (lioanizol-szirmazék), SO-Me (szulfoxid-szérmazék) és 50,-Me (szulfon.
szirmazék). Az anyagokat a megfeleld nitro-klor-benzolbsl Aliftottamn  el6  ismert
modszerekkel. Azonositisuk  infravirs és tomegspekiroszképia segiiségével, valamint
olvaddspont alapjén tSrtént, o tisztasigot ghzkromatogrifidsan eliendriztem,

Ezeknek az anyagoknak UPS felvétels az irodalomban nem ismeretes, ezen tilmenSen
alkalmasak a kén-oxigén nemkétd kilestubatdsok tanulminyoxdsiea is, amelynek gondolatit
Kapovits Istvén egyetemi tandr vetetie fol.

A spektramok kis energidji részén jelentkez8 sivok a kén maginyos elektronpir(ok), a
benzolgytind pi-rendszere, valamint az ezek kblesbnhatsibé! szarmazéd MO-k ioniz4cisjdhoz
rendelhetSk. Ugyanitt jelentkeznek a NO,-csoporton lokaliz4lt palyik is.

A spekirumokon j61 megfigyelhets a NO,-csoport miintegy 0.6 eV-os stabilizild hatisa,

Az o-nitro-szulfoxid spektrumdban a p-nitro-szulfoxid spektrumahoz képest a nitro csoport
oxigénjei maginos pérjailioz rendelhet sév stabiliziloddsa ¢szlelhetd, mig a tobbi sdv a
spektrum alacsony energidju részén destabilizalédik, Ezt magyardzhatia a kén betdlteilen &
palyai és az oxigén maganas pérok kézti thp-py kblesBuhatis.

Bizonyos spektrilis jellegzetességekbsl 2 molekuldk térszerkezetére is lehet kivethertetni.

A tioanizolré]l elektrondiffrakciés és fotoelekiron-spelitosskopids vizsgdlatokkal
kimutattak, hogy gazfizisban két konformere létezik; 2z egyikben a Me-csoport a
. benzolgydri sikjdban a masikban arra merSlegesen helyezkadik e, Hémérséklet fiiggs UPS-

sel a két konformer egyensilyit jellemzs paramétereket is mephatdrozidk,

Elektrondiffrakcids mérésekbdi arra kiivetkertetiek, hogy az orto-nitro-ticanizolban az
egyik konformer titlayoms stllyal van Jelen, mégpedig az, amelyben a Me-~csoport a gyl
stkjdban helyezkedik el (Hargitiai; J Chem. Sor., Fareday Trans. 2 1987 83(11) 2112-212% 3

Vizsgélataimn soran kisérletet tettom epy adott hdudrsékietein 2 konformerek ardnydnak
meghatérozdsira. Az eredményekbsl kitiinik, hogy az orto- helyzetit nitro-esoport stabilizalja

@ plandris konformert, mig a para- helyzetd nitro-csoport nem tefolydsolja a konformernk
arinyat.

SZTEROIDOK. AROMAS SCHIFF-BAZISAINAK CIKLIZALAST REAKCIOI

Frank Eva, V.évl. vegyész

Témavezetdk: Dr. Schneider Gyula
Dr. Walfling Janos

JATE Szerves Kémini Tanszék

A nitrogéntartalmil  szteroid heterociklusok szémos képviselbje farmakoldgiai
jelentdséggel bir, egyesek hatdsosan alkalmazhatok a klinikai halalbé] toridnd Tjraélesztésre, fm.,
lazaroid tulajdonsigh vegyiiletek,

Eljfrist  dolgozuk ki 2 16,17-seeko-130-formil-3-metoxi-Ssztron fragmens
clballitasira, mely aromés aminokkal konnyen képez aldimineket. Ez utdbbiak in situ
kérittmények kozdtt Diels-Alder cikloaddicioban vesmek részt és heterociklusos szteroidokki
alakulnak. A Lewis-sav katslizilta cikloaddicié mellett egy halogéntartalmlt szarmazékhoz
vezetd Prins-tipust  #talakulist is megfigyelink,. A  reakeidk kemo~, régio- és
seterooszelektivitisa az alkalmazott amin és a katalizitorként hasznilt Lewis-sav filggvénye, -

Para-brém-anilizmel végrehajtott kisérleteink sorfn hirom 1j terméket sikeriilt tiszia
formaban izeldlnunk, melyek szerkezetét bizonyitottuk:

s P . deo b
A vildizdcids reakeitk tiibb sztereokémiai problémat vetnek fol, melyek megoldisa "H-
és ""C-NMR teclinikival torénik,

Az elbillitont venyiileick farmakoldgiat vizsgilatét a Schering AG (Herlin-Bergkamen)
végzi,
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Egy alternativ médszer fehérjék térszerkezetének
linearizalt &sszehasonlitasara.

TDK dolgozat 1595,
Készitette: Hudaky Péter; V. éves, vegyész

ELTE TTK Szerves Kémia Tanszék

Témavezetd: dr. Perczel Andras

Szeves Kémia Alszekeid

Fehérjék 3 dimenzids szerkezetének tipizdlésa egy olyan feladat amely ma
nem oldhato meg egyértelmien. Ez a probléma hasonlé az dltalanosan ismert
alakfelismerés feladatkéréhez, Szamos igéretes prébalkozdst ismeriink az
irodalombél fehérjék mésodlagos szerkezetének lefriséra, azomban egyik sem
tekinthetd egy végleges, minden igényt kielégitd, objektiv megoldisnak. A munka
amelybe bekapesolédam egy 4, a fehérjék misodlagos szerkezetét az eddigieknél
teljesebben leird médszer kifejlesztése. Az dltalam elvégzett feladat egy olyan
programcsomag megirdsa volt amely a koribban kifejlesztett algoritmust egy
felhasznélobarit kornyexzetben alkalmassd teszi fehérjék térszerkezetbnek vizsgalatira,

Az 4 modszer lényege, _hogy az eddigickt§l altérden nem
rimigenkrisztallogréfiai atok feldolgoadsin alapu!, hanem a fehérjéket felétits
peptidek ab—initio modellezésére épitl.

A program neve ACAP ( Amino acid Conformational Analyses of Proteins ).
A programot pascal nyelven irtam, IBM PC és ezzel compatibilis szimitégépeken
fittathatd. A grafikus lehetBségek miatt sziikséges az EGA vagy ennél jobb monitor
€s nem elengedhetetien, de hasznos egy egér hasznalata is,

Angol nyelvil kezelési Gtmutatokésziilt hozzé, amiben minden & program
haszndlatdra vonatkoz6 tandcs és utasitis maegtalithatd. A kezelési titmutaté tartalmaz
példikat a program hasznalatira vonatkozén valamint oz esetieges hibatizenetek
jelentésére is magyardzatot ad.

Az dltalam készitett programcsomag lehetdvé teszi, hogy fehérjecsalidok
gerinc-konforméciéit egyidejfileg tanulmdnyozhassuk. A médszert alksimaziam
fehérjecsalidok  térszerkezetének 8sszehasonlitsira ahol az aminosavsorrend

alacsony homoldgidja ellenére a molekula hizonyos részienek tirszerkezete erds
rokonsaget mutat.
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Vicindlis szteroid amino-atkoholok készitése és vizsgilata

-Kander Zoltédn V. éves vegyészhaligaté
Témavezetd:Dr.Vineze Irén

JATE Szerves Kémia Tanszék

Szteroidok vicindlis amino-atkohol szdrmazékai kéziil az A- & D-gylrd
szdrmazékai ismeretesek. -A kirdlis szterinvizon két vicinalis szubsztitue_ns négy
szterecizomer képzGdését teszi lehetdvé, ezért az emlftett szdrmazékok szintézise
minden esetben tdbblépéses. Az egyes lépéseknek szteroszelektiveknek kell lennitk
ahhoz, hogy végiilis tiszta térizomerek képz8djenck.

16-Keto-17-hidroxi-szteroidok kiindulasi anyagul szolgalhatndnak 16-amino-
17-hidroxi-szdrmazékok el64llftdsdhoz, Ismert azonban, hogy ezek kezeldse nétrium-
borhidriddel redukcid helyett a - D-gyfirlf hasadésihoz, szeko-aldehid-nitril
képzidéséhez vezet,

A laboratdriumban kordbban a ketoximokra kidolgozott redukeids modszert
probalwk alkalmazni ehidroxi-ketoximok redukci6jara, A masik lehettiség «hidroxi-
azometinek redukciéja. Mindkét ese-tben-kél amino-alkohol izomer képz&dhet, ahol

a nitrogént hordozé szénatom az Gj kirdlis centrum.

OH

OH " ——

e s
~ 8

NH —R

R = M, CHyCHyCHy . CHg- @

A termékeket  N,O-diacil-szdfmazékokkd  alakitva lH NMR
spektroszképidval kivdnjuk vizsgdlni, illetve gyliriiképzési reakcijuk egynttal

elvélasztdsi modszeriil is szolgdlhat a cisz- és ransz-amino-hidrineket illetéen,




Az adenallén szigmatrép dtrendezfdéssel torténd elifllfthatdsdgdnak vizsgdlata

Kiss Gdbor V. vegyész hallgaté
TémavezetS; Dr, Kovées Lajos

KLTE, Szerves Kémiai Tanszék

Munkdnk sordn célul tifztiik ki annak vizsgdlatdt, hogy a centrdlis kiralitdssal rendelkezd
A’-[(1-hidroxi-metil)-2-propinil]-adenin (1; R=H), ilietve ennek védett szdrmazékdnak
(1; R = Bn) (R)- és (S)-enantiomerj&bsl A-r6] M-re torténd [3,3]-rendd szigmatrdp dtrende-
20dés segfiségével el lehet-e Allftani megfeleld szetereoszelektivitdssal az axidlisan kirdlis
adenallén [M-(4-hidmxi—i,2—butadienil)-adenin] 2; R =H), ill. a védeut szdrmazékinak
(2; R=Bn) (R)- & (S5)-enantiomerjét,

' NHa NH,
N N N N
@9 IS G

HwWi o G H
o +C=C=CH
ROH,C | ROCH;Z
R =H, Bn (R.S) Adenallén
(R=H)
1 2

A [3,3]-rendﬁ szigmatrép 4trendezSdés véghezvitelének lehet§ségét az NP-propargil-adenin
(14) mint modellvegyiilet segitségével vizsgaluk,

NH» NHa

14 15

A modellvegyiilet esetében szisztematikus Kisérletek sepftségével sikeriilt bi i
szigmatrdp 4trendezfdés végbemenetelét, B HER Dlonylanunic a
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N-(P-METOXI-FENIL)-CSOPORT REAKCIOJA CERIUM-AMMONIUM-NITRATTAL

Le Thanh Giang IV, &vf., BME

Konzulens: Dy. Fetter Jogsef docens
BME, Szerves Kénita Tanszék

Tanulmdnyoztuk a 8, 12, és 13a N-(p-metoxi-fenil}-szirmazékok  anomalis
viselkedését cérium-ammonium-nitratos oxidativ de-{p-metoxi-fenil)-ezési reakeidikban.

A témavilaszidst indokolta, hogy koribban 13a de-(p-mtetoxi-fenii}-ezési renkeigjn
eredmiényeként nem tudtak a 14a-t izoldlni. A reakeidelegybd] csak 15a-t nyerték ki [1.2].

A problémit eldszir a preparativ szempontbél j61 kezelhet§ 8-cal és termékeivel
tanuiményoziuk. A 8.cal végzett vizsgalatok alapjén egyértelmtien bebizonyosodott, hogy a
reakeid sordn a belSle keletkezd kinoniminium niermedier még az adott erBsen savas
kériilmények kozbtt is hosszabb idejéig stabilis. A feldolgozds sordn bomlik el kinouza 4s de-
{p-metoxi-fenti)-ezett 16-1a, Amennyiben a 16 hozamit kisozassal akarjuk névelni, az
intermsedier a kloridion hatdséra kidr-hidroxi-fenil-szirmazék (17a) képzddése kdzben
stabilizalodik,

E felismerss eredményeként preparativ jeientGsséggel bird eljarist dolgoziunk ki N-(3-
klér-4-hidroxi-fenil)-azetidinon szérmazékok szintérisére,

Az elgbbi megallapitisokat 12-vel és 13a-val vépzett kisérletek eredményei igazoljak
azzal az eltéeéssel, hogy 12 és 13a esetében a kinoniminium intermedier és a tefrazol csoport
intramolekuliris reakeibja Cruppon 4ital follételezett F tipusi  iniennediersket s
erediményezheti,

Czuppon feltételezdsét erdsitik azok a tapaszialatok, hogy 12 és 13a reakcidjaban
diazometanos feldolgozas esetén csak 12 teakebelegyébbl tudtunk de-(p-metoxi-fenil)-ezett
sedtmazékot (21) izoldlni 26%-ban. Ez az eredmény. a 12-b] keletkezé F tipusit 5 tagh
gylrlit tartalimazé intermedier kisebb stabilitasival érfelmezhetd, Enmek megfeleléen a
feldolgozisnat natrivin-kloridos kisézdst alkalmasva 12 teakcidjiban 52%-ban ill. 13a
reakeibjiban csak 36%-ban nyertik a D tipustt intermedierbsl levezethets kibr-hidroxi-fenil-
szarmazékokat 19a-t ill. 15a-¢.

A F tipusih intermedier létezésére kozvetlen bizonyitékot nem tdtunk szereznd.

Munkénk eredinényei 1994-ben kézleményben jelentek meg : Tetrahedron 50, (14),
4185-4200, {1994).




Uj savérzékeny molekuldk el5dilitdsa a szildrd

P

fazisy peptidszintézisekhez

Molndr Jézsef V. évi, yegyész
Témavezetd: Dr. Hegyes Péter tudoményos munkatérs

Jézsef Attila Tudomdnyegyeten Természettudomdnyi Kar
Szerves Kémia Tanszék

A szildrd fdzisi peptidszintézisekben dltaldnosan alkalmazott az
aminocsoportok védelmére a Fmoc-stratégia (Fmoc: 9-flourenilmetoxi-kare
bonil védScsoport}. E technika szdmos elénnyel rendelkezik mds eljdré-
sokkal (pl. BOC) szemben, tdbbek kézétt enyhébb reakcidkBriilmények mel-
lett is tisztébb végterméket eredményez, tovdbbd lehet8séget biztesit
savérzékeny peptidszdrmazékok szintézisére is. A médszer killbntisen al-
kalmas C-termindlis karboxil, ill, savamid csoport kiépitésére, amelye-
ket egyéb eljdrdsokkal igen nehezen oldhatnénk meg.

A Frnoc-kémidban széleskdrd alkalmazdst nyertek a2z fin. 'handle'-k,

azaz olyan molekuldk, amelyek kiegyenlitik a gydngypolimer alapd gyan-
ta szterikusan gdtolt helyein talélhaté reaktiv csoportok reagdldsi va-
16szinlségér, igy téve elkerillhetSvé & hibds szekvencidk 1étrejstrét.
Mostandig szdmos polimert és 'handle'-t haszndleak fel, de jelenleg is
nagy kereslet mutatkozik ndvelt savérzékenységl 'handle'-k irant.

Félempirikus kvantumkémiai szdmitdsok szerint a xanténszirmazékok &

kdrében is érdemes ilyen kapcsoléelemeket keresni, amelyek alkalmasak
arra, hogy a kész peptidet annak sértilése nélkiil levdlaszthassuk a hor-
dozdrél. Szdmos xantén alapl molekuldnsl jé korreldcidt taldlrak a ve-
gyiilet elméletileg szdmitott és tapasztalt savérzékenysépge kbzbre.

Az elméleti adatok tanulsdga szerint a savérzékenység a megfele-
18 helyzetd szénldnc meghossabbitdsdval &ltaldban fokozhatd. A mir ko-
rébban ismert két 2-hidrexi-xanthidrol alapd 'handle’ (n=1 és n=4) je-
lentette a kiinduldsi alapot & hosszabb szénldncd (n=5) szdrmazék eld-
dllitdsdhoz. A célvegyiilet szintézisér hétlépéses reakcidiiton valdsi-

tottuk meg. Az U] 'handle' savérzékenységének teszteldsét egy tetrapep-
tid (Fmoc~Leu-Ala-Gly-Val-NHz)

lehasitdsa révén hasonlitottuk O O
Ussze, szildrd fézisként MBHA .

(p-metil-benzhidrilamin) véa-

zat haszndlva. ! mﬁ-oﬁ-o

A tovdbbiakban a soro- 7 N 040%)-C£"
zatbol még hidnyzd n=2,3 szer- 53 "
kezetll vegyiileteket &s aromds T ¥

oldalléncid szdrmazékokat sze-
retnénk elB4llitani és kipré-
bdlni.

2-(9-Froc-amincxantén=2-oxi}=ecetsav, fa=1/
5-(9-Fpoc-aminoxanién~Z-oxi}-valeridinsav /n=4/

6-(9-Frecmapinoxantén-2~oxi)-kapronssv /n=5/

Jelpeptid konjugétumok szintézise €s jeliemzése

Nagy Hdik6,V. évf, bioldgia-kémia

Témavezeték: Dr.Hudecz Ferenc €s Dr.Mez8 Gibor
MTA Peptidkémiai Kutatécsoport
ELTE Szeives Kémiai Tanszék

Az é16 sejtben szémos fehérje tartalmaz olyan peptidszakaszt, amely
jelzésként milkdve meghatérozza a bioszintézissel keletkezs protein sorsét .(pl.
lokalizdcidjat, transzportjat). A legismertebb és legdltaldnosabban elterjedt
szigndl a Lys-Asp-Glu-Leu tetrapeptid, melynek sejten beliili receptora,
valamint mikodésének mechanizmusa nagy vonalakban mér ismert, bar magét
a receptort még nem lokalizdltdk. ) )

Feladatom olyan, a fenti szigndlszekvenciat, valamint In-ionokat
tartalmazé konjugatumok szintézise volt, melyek segitségével
elektronmikroszképos vizsgdlatok sorén a receptor pontos elhelyezkedése
meghatérozhaté az In-ionok elektronszdrd sajétsdga révén. )

A vizsgélatokhoz sziikséges szigndlpeptidet (Lys-Asp-Glu-Leu), illetve
annak modositott véitozatdt (Cys-Lys-Asp-Glu-Leu) szildrd fazisd
peptidszintézissel, BOC-stratégidval éllitottam el6,. Mcl'rifie!.ci—gyfxntén.- A
peptidek gyantdrdi t0rténd lehasitdsdt TMSOT{-ticanizol/TFA-médszerrel,
illetve HF-dal végeztemn. Az alkalmazott hasitési eljarasoktél fiiggGen kaptam
meg az &imenetileg védett Lys-Asp(OChx)-Glu(OChx)-Leu :‘és a szabad
Cys-Lys-Asp-Glu-Leu peptidet. Az oligopeptideket HPLC-vel tisztitottam, a
tiszta termékeket apalitikai HPLC-vel, amincsav analizissel és
tbmegspektroszkopial mérdssel jellemeztem. ‘

A kész pepiideket polilizin gerincd eligazd léncd polimerekhez
kapcsoltam, A Konjugdlss az dtmenctileg védett tetrapeptid ‘esetéb_en
BOP/HOBt-médszerrel, a szabad pentapeptidnél pedig heterobifunkcids
kapcsoléreagens (SPDP) segftségével, diszulfidhid kialakitdsdval tdrtént; fAz
elsé esetben a konjugdcibt a ciklohexil-csoportok HF-dal torténd hasitdsa
kévette. o _

A szintézis utolss lépése a keldtor sajitsdgi DTPAA-del el6zbleg
médosftott polimerek In-komplexeinek az el&allitasa volt.

Az elkésziilt konjugatimiok biolégiai vizsgilata jelenlep folyamatban va,

A munka gy részét a Mivelddési &s Kozokatdsigyl Minisztérium tAmogatia,
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A TRACHELOSPERMUM ASIATICUM NEOLIGNAN GLUKOZID
KOMPONENSENEK SZERKEZETIGAZOLG SZINTEZISE

Otvés Erika, V. 6vf. vegyész-kémia tandr
Kosswth Lajos Tudomdnyegyetem, Szerves Kémiai Tanszék, Debrecen
Abe és Yamauchi 1986-ban a Trachelospermium asiaticum metanolos extraktemsbsl

a balraforgatd cedrusin-7-metiléterének 4’-0-B-D-glikozidjat (1) kiloaitetsk el, melynek

szerkezeté spektroszkdpiai médszerek (MS, NMR : g
igazoliik. . (M8, ) €s lebontssi reakeidk segftségével

L-0R

f-D-GiloR),

" A cimben jelolt vegyiilet szerkezetbizon
valosiottam meg. Malonészter szintéxissel a ferutasav metilészterdt (4) dllftottarn 5

: foneszter szintézissel : el5, melybsl

Ag,0O-dal kivaltott gyokds dimerizdcidval Jutottam a megfeleld szubsztiviciGi 2,3~dihidr)c;-2-

aril benzofurdn szdrmazékhoz (5). E vegyiilet mepfeleld funkci jai &
(B262T7-8-+351) ala}dtottamyki. * ukeids csoportai ot Lépésben

H
o Ry 0 3 o
R oMe bcnzol/o.a::'an ' " &

OMe
A

yit6 szintézisét vanillinbs) Kindulva

£-8
:

2 [E)-ci=cr-cop, “LQMe | -H
£ 1EHo=cH-CoMe |-cqMe | on
LO-Ch-came |-cqrie | .,
Qlchech-th-on [ | .y

.3 #® | o

A szintézis kritikus 16pése a (+)-7-O-metil-cedrusin (2) szelekiiv glitkozilezds
) : v glitkozilezds 4
reakcidban keletkezd diasztereomerek szétvilasztdsa. Glikozii-donorként aéitobrém—glﬁ}tcsiz?

alkalmazva, acetonos oldatban, Iig jelenlétében sikeriilt molckuliban 14vG alkobholos

hidroxilcsoportok mellett a fenolos hidroxilcsoporton a kdtést kialakitan; '
D-ghulkopgranozgl-f.etraace!étbéi Zemplénszer'intieiszappanositﬁssala;f}ft?gi;rg;l{gcidk:g::j':ﬁ:
D—glukopxrnanozidot & diaszlercomerjét dllitottam old. A szintetikus termékem természetas
anyaggal torténd Ssszehasonlftdsa, finomszerkezetének (pl.: C-2 €5 C-3 Mdralitdscentrumok
abszolit konfigurdcijénak meghatdrozisa) felderitése folyamatban van °

Témavezetd: MaglSczkiné Dr. Menyhdrt Mirta
D Antus Sédndor
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3-Metil-benzoxazolon hidrolizisének vizsgalata mikrohullami
energiakozléssel

Récz Tisnea
Veszprémi Egyeterm V. évi.

Kémiai szintézisck mikrohullimi sughrzés altali aktivilisdnak az az eredménye, hogy a
hagyoményos fiitéshez viszonyitva bizonyos reakeik rendkivil gyorsak, a reakciétermékek
pedig igen tisztdk lesznek. ‘ .

1986 6ta tobb kutatbesoport - koztik A XK Bose és munkatirsai - is vizsgiltAk a
mikrohuilim gyorsité hatdsdt killonféle reakcidtipusok esetén. AK.Bose csoporija
kidolgozoit egy dltaluk ,MORE chemistry,, (Microwave-induced Organic Reaction
Enhancement) névvel jeldlt technolégist, melynek a lényege az, hogy nyitott

reakeibedényben, mikrohulldmé sughrzds hatdsdra rendkiviil jol heviils, (azaz poldros, nagy

dielekiromos &lland6jd) oidészerben vizsghlnak tobb, cgymistol eltérd szerves kémiai
reakeiot. Az ltaldnos lapaszialatuk az volt, hogy az Altaluk vizsgalt reekciék rendkiviil
gyorsan {néhény perc alatt) lejhtszddtak és a hozamok olérték - néhany esetben meghaladidk -
4 termikus h8kozliéssel megvaldsitotiakét.

Munkdjuk nyoman inditottuk el azt a kisérletsorozatot, melynek elsé modelireakeidjn «
3-metil-benzoxazolon hidrolizise volt. Azt tapasztaltuk, hogy N,N-dimetil-acetamid:viz
(25:1) oldészerelegyben, ekvimoldris kaliwm-hidroxid jelenlétében a hidrolizis reakcitideje 5
perc. 'Annak eldontésére, hogy ez a rendkivili reakcitsebesség a mileohullam specidlis
halésanak, vagy az energiaktzlés specialis médjanak kiszénhet8.e, pirhuzamos méréseket
végeztiink - enyhébb kirilmények kézbtt - mikrohulldmi &s termikus energlakdzliéssel,
Méréseink eredmeényei alapjin azt a kivetkeztetést vontuk le, hogy n reakcidsebesség
ndvekedésének oka inkdbb az extrém gyors superheviilés, mint a mikrohullém specialis
hatésa,

Témuavezetd: Dr Vass Andrés
tud. osztilyvezeld
MTA Miiszaki Kémiai Kutaté Iniézet




(3R.S',4RS)—[(ZRS)—'S-AcetiMiazolidin-Z—il}—S-fté]imido—l-(4—metoxi-fcnil)-azetidin-

2-on varatian oxidatiy gyﬁrﬁtranszforméciéja

Sapi Attila, IV, &vf,

Temavezetd: dr. Bertha Ferenc
Szerves Kémia Tanszek

A béta-laktamok szintésise, szarmazékainak clodllitisa és atalakitasa soran a
(2RS,4RS)-3-ftalimido-1 ~(4-metoxi-fenil)-4-oxo-azetidin-2-karbaldehidhd] (1)
kiindulva eloallitottuk a 4—(3-acetil-tiazolidin-Z-H)-S-ﬁ'e':limidﬂ-l-(4-1}1etoxi—fenil}* :
azetidon-2-on  két diasztereomerjét (2, 3). A laktam nitrogén  4-metoxi-fenil &
véddesoportjat az irodalomban ismert méadon cérivm(l V)-diamméniom-hexanitratos
(CAN) kezeléssel probaltuk eltavolitani, A kezelés a varakozasoknak megfelels
eredményt szolgaltatta a (3RS, 4RS,2'SR) izomernél {4), tehat a véddcsoport eltavozott _
(6). Ezzel ellentétben 2 (BRSARS2'RS) izomer (5) nem vau oxidatty
gylritranszformaciot mutatott (7). A kapott (7) vegyiilet szerkezetét MS, IR, NMR
spektrum és rontgan-diffrakcios vizsghlat segitségével sikeriilt igazolni.

A 7 vegyliletet a megfeleld O-metil szarmazékics {9} alakitott

uk, amelyet az &
vegyiiletbO! kozvetleniil is eldallitottunk,

A 4 &s 5 vegyiiletekkel analog oxazolidin-izomerek elegye 16 cérium(IV)-

ammoniwn-nitrdital a szubsztitudlatian béta-laktam-diasztereomerek (17) elegyét
szolgaltatta,

A diasztereomerek (4 &s 5) CAN-0s kezeléssel szembeni eltérd viselkedéasi
molekula mechanikai szamitdsokra tamaszkodva geometrial & nulleofilitdsbeli
ktlonbségekkel magyardzzuk.

M8 mNH,' CF
e

o g NaOCAc o
dioxan - viz
farralds Olie

OMe 2+3
1

A0, DMAP

dioxan
forcalds

2
toluol 2) AcyO
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Ilzhﬁj;—f ﬂ:::goxi.rcnﬂ Az dbran csak az egy ik enantiomest tinieuik fel,
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, PEPTIDEX SZILARDFAZISU SZINTEZISE
ES FEMKOMPLEXEIK TERSZERKEZET-VIZSGALATA

Somogyi Ldsz15, vegyész VL. évf.

Témavezets: Dr, Holldsi Mikiss
ELTE, Szerves Kémia Tanszék

Az utdbbi években jelentdsen megnovekedett az igény az immunoldgiai,
biokémiai és térszerkezet-vizsgdlati célokma felhasznithatd kistagszimd peptidek irdnt.
Laboratériumi elé4llitdsuk egyik gyors, hatékeny és automatizdlhats médszere a szildrd-
fazist szintézis. Az altalam alkalmazont specidlis technikdt barcelonai Tempus
tanulményulam sordn ismertem meg, ahol 12-15 aminosavbél 116, feltélelezhetden
antibakteridlis hatdssal rendelkezé Cecrapin A {(CA)- Melittin (M) hibridpeptideket. és
médositott szdrmazékaikat szintetizdliam,

Itthon az Alzheimer-kér kialakuldsdért részben feleldssé tehetS neurofilamentum
fehérje fragmenseinek szintézisébe és térszerkezet-vizsgalatdba kapcsolédtam be. Az
Alzheimer-kér az agy f6ként idds korban eléforduld degeneratfv elviltozdsa, melyet
rendellenes fehérjebomldsi és aggregdlodasi folyamatok okoznak. A neurofilamentum
fehérje (NF) médosult alegységei a neuronokon belil rendellenes médon kialakulg
neurofibrilldris fonadék sszetevsi. A -kbzepes molekulatdmegd alegység (NF-M)
karboxi termindlisdn hatszor ismétléds NF-M13.(KSPYPKSPVEEK(Q), illetve az ennél
négy aminosavval hosszabb NF-M17 (EEKGKSPVPKSPVEEKG) szekvencidk
kanformécidfa kis dielektromos sllandé;jyi kiizeghen (TFE) Ca2t és Aj** ionok hatdséra
Jellegzetes viltozdst mutat, A kialakul$ B - konforméci6 a peptidlancokat intermolekula-
risan .Gsszekapesold fémionok hatdsdnak tulajdonithaté. Al* esetén intramolekuldris
komplex is képzddhet. Feladatom & fentebb emlitetteknél kisebb tagszdmd peptidek
szintézise €s Ca2+ ill. A3 jonok jelenlétében bekovetkezs kenformdcivdltozasaik CD
vizsgdlata volt a fEmionkété aminosavak lokalizdcidja céljabél. ElSillitottam a
PVEEKG-NH,, = PKSPVEEKG-NH,, a PKAPVEEKG-NH,, 2 PKSPVEEKG-OH &5 a
PKAPVEEKG-OH peptideket és elvégeztem Ca®* és AP* ionokkal CD titrdldsaikat, A
bat aminosavbdi felépiils amidvégd fragmens csetén Ca?* €5 Al%* jonok hatdsdra nem
kivetkezik be jelentds konformdcid-trendezédes. A kilenc aminosavbél 416, szabad
amid- és karboxil-végd szerintartatmé NF-M fragmensek Ca2+ jonok hatdsdra jetentds B
-dtrendez8désen mennek keresztiil. (A pP-itrendezédés sordn  valdszindsitheiden
intermelekuldris peptid - fémion komplexek alakulnak ki). AP+ jonok részleges B-
ftrendez8dést csak az amidvégi peptid esetében okoznak. A szabad karboxil-végd

peptid Al jonokkal torténd titrdldsdnak eredménye intramolekuldris [Al pep(H_,)]

tipusd komplex kialakuldsdt feitételezi. A szerin alaninnal wriéns helyettesitéséve]
elddllitott peptidek CD spektrumaib6l kitfinik, hogy a Ca?* ionok B-dtrendezddést
indukélé hatdsdhoz mindenképpen szikséges a szerin-oldalldnc OH-csoportja, A szesin
- alanin csere Ca?* ionok jelenlétében csupan amidvégd peptid esetén enged meg
részleges (-dtrendezédést. Az Al* ionok hatdsat az elvégzelt aminosav-csere amidvégii
peptid esetén nem befolydsolja, szabad karboxi vegi peptidné] viszont a szerin-oldalldne
OH-csoportjdnak hisinya az intramolekuléris komplex kialakulisdnak gitja is egyben.
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Kir:ilis hidroxi-zsirsavak cldallitasara atkalmas szénhidrat

szintonol tervezése

Szerz§: Szabovik Gabriella

Témavezetd: Dr. Liptak Andras

A Mycobacterium avium 17-es szevrovariansa pentaszacharid-tipusi
antigénjének termindlis aminocukor része egy ismeretlen konligurdcidj
3-hidroxi-2-metil vajsavat tartalmaz. A két kiralis centrumot hordozd sav
négy izomer formaban letezhet, Szintézisiiket szénhidratokbol, mint kirdlis
szinlonokbd! kivantuk megolidani, kiindulasi anyagokként metil-q-L- és
—a-l)—ramnopiranozidbt valasztottunk. A D-ramnozid-szdrmazék szintézisét
metil-g-D-mannopiranozidbdl kiindulva valdsitottuk meg.

Az kiindulasi glikozidokbol a kovetkezd reakcidszekvencidk '
alkalmazasaval az alabbi vegylilcteket nyertitk: Acefdlozds: izopropilidén-
glikozidok, axidacis: izopmpilidén-4-ulozidok; Wittig-reakeio: izopropilidén-
-4-C-metilén-glikozidok, katalitikus hidrogénezés: izopropilidén-4-C-metil-
glikozidok ¢s savas hidrolfzis: metil-4,6-didezoxi-4-C-metil-a-L-talo- &5
metil-4,6-didezoxi-4-C-metil-a-D-falo-hexapiranozid. az niébbiak vicindlis
diol molekula szerkezeti részletitk alapjan perjoddtos oxidacidval
aldehidekké, ezck pedig [2R, 35‘]_konﬁgnr{\ciéj1’| savva illetve enantiomerjévé

[25, 3R] oxidalhatok. A C4-mefilének szlereoszelekliv redukcidja csak axidlis
C-metil szarmazékokhoz vezettek, igy az L- és Deramnodzbol csak a fent

jelzett két, epymassal enantiomer viszonyban 1&vd sav &llithatd clé.
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EGY OPTIKAILAG AKTIV SPTIROSZULFURAN ELOALLITASA S
MOLEKULASZERKEZETE

Szendefly Szilird, Doktorandusz hallgaté

Témavezetd: Szabo Dénes
ELTE Szerves Kémial Tanszék

Didkkéri munkém sorén egy spiroszulfurdn tipusd vegyiilet, az 1,1"-spirobi[3H-
2,1-benzoxatiol]-3on  (2) molekulaszerkezetét, abszolit konfiguricididt 4s
képzBdésének iiletve hidrolizisének sztereomechanizmusst tanulimdnyoztam.

A spiroszulfurdnok 2 hipotetikus SHy kétfogh ligandummal helyettesitett
szdrmazékai, Térszerkezettk a kézponti kénatom koril trigondlis bipiramisos

geometridval  frhaté  le.  Szerkezeti  feldpitésiiknek kévetkezményeként
kiralitdscentrummal rendelkeznek. ‘

5]

Elgillitottam és rezolvaltam az 1 szulfoxidot. Az optikailag aktiv szulfoxidok
enantiomertisztasigit - kirdlis sift-reagens alkalmazisival - NMR technikéval
meghatdroztam. Réntgendiffrakcids médszerrel a (+)-enantiomer szulfoxid
molekulaszerkezetét s abszolit konfigurdcisjata Kézponti Kémiai Kutatd Intézetben
Kalmdn Alajos &s munkatérsai hatdrozték meg. Ez utébbi enantiomer
R konfiguricitih szulfoxidnak bizonyult.

Az optikailag aktlv R-(+)-2 szulfoxidbél intramolekuldris vizelvondssal allftottam
el a (+)-2 spiroszulfurint, melynek molekulaszerkezetét is az emlitett
Jutatéintézetben hatdroztik meg. A trigonlis bipiramisos térszerkezetii vegyiiletekre
vonatkozd némenklatira alapjsn ez is R konfiguracidjn. A kitéshossz adatok azt
mutatjak, hogy a kénatom és az alkoxi-oxigén kbzdtt a kdtés kovalensnek tekinthets
(1.7 A), a mésik oxigén kétése viszont gyengébb a kovalensnét (Z.1A).

Az optikailag aktiv spiroszulfurint savas, semleges és bézikus kézegben vizzel
hidroliziltam és meghatéroztam a termékek Gsszetételét. .

Tévlati célunk, hogy optikailag aktiv spiroszulfurinok segitségével szulfurdn
tipusi dtmeneti termékeken 4t lejitszddé mas reakcitk sztereomechaniziusit is
1egfejtsitk, tovibbi as, hogy a spiroszulfurdnok sztereokémiai stabilitdsara

vonatkozé kvantitativ adatokhoz (AG®, AH%, AS¥) jussunk.

DINATRIUM CISZ-EPOXI-SZUKCINAT HIDROGENOLIZISE
KIRALIS VIZOLDHATO KATALIZATORRAL

{Didkkori munka révid ismertetése)
Késziteite: Szlicsné Cserépj Stefinia
‘Témavezet: Dr. Bakos Jozsef egy. adjunktus
Veszprémi Egyctem, Szerves Kémia Tanszék

A~ homogénkatalitikus  aszimmeteikus  szintézis kirdlis ligandumot tartalmazé
katalizétorral oldhaté meg. Az optikailag aktiv moédesits anyag kis mennyisége kirdlis
informacidt hordoz és visz dt katalitikus folyamatban a kepz6dS tennék nagy mennyiségére.
Az egyméssal nem elegyedd folyadékrendszerek (viz/szerves oldészer) alkalmazdsa pedig
lehetévé teszi a driga katalizator regencralasat. A viz oldoszerként torténs felhasznaldsat
kérnyezetvédelmi, humanegészségiigyi és nem utolsd sorban gazdasigi okok is indokoljak.

Munkém sordn a dindtrium-cisz-epoxi-szukeinat hidrogenolizisét vizsgaltam. A reakcid
teméke az optikailag aktiv almasav, amely fontos kirdlis szinton a szerveskémiai
szintézisekben, tovabba az {iditdital gyartas fontos alapanyaga. A modellvegyiilet jol oldédik
vizben, mig a katalizdtorként alkalmazou, kirdlis bisz(difenil-foszfina)-pentnnal (BDPP)
méodositot Rl-komplex vizoldhatdsaga gyenge. A katalizitor vizoldhasosigat a Higandum
szuifondidsdval bizlositotiuk. A szulfondlést dleummal végestik. Az Sleun/BDPP ardny
nagységdtdl és a szulfondlési id6idl fiigpden mono-, di-, és tetraszutfonalt lermékek elegye
keletkezett. A killdnbdz8 mértékben szulfonsit szarmazékok esétén killonbizi kenfigurécidji
termékek  képzbdiek, igy szilkség volt szelektiv elvilasztisukrs. A BDPP-vel & a
menoszulfonalt foszfinnal képzett rédiumkomplex hidrofob, mig a di-, és tetraszulfonalt
foszfinnal képzett hidrofit jellepfi. Ezen tulsjdonsigok alapjén egy egyszeril elvilasztisi
moédot dolgoztunk ki.

A reakcidmechanizmus  tanulmdnyozédsa miatt a  hidrogénezést  kiilénbozé
hidrogénnyorndson és deuterdlt viz oldészerben is elvégeztik. A deuterolizis sorin kapott
reakeidelegy és az almasav 1H-NMR spektrumdnak Gsszevetésével megillapitotuk, hogy a

reakeid az oxirdnforma hidrogenolizisével jatszédik le,

A vizsgdlatok alapjan sikerillt vizfetilacetat kétfizis, illetve vizes fhzisi aklv és
enantioszelektiv, tovéibbd a kémyezetvédeimi szempontoknak is jobban megfeleld katatitikus
rendszert kidoigozni az slmasav eléallithsara. Bizonyitottuk, hogy tetraszuifondlt foszfin
ligandum alkalmazdsa esetén = «iz nem ¢sak olddszerként, hanem reagensként is részt vesz a
hidrogenolizisben,
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Ca2+ -kotShelyek lokalizaldsa neurofilam—ens fragmensek
esetén

TDK dolgozat
1995
Szerves Kkémia alszekcid

Keszitette: Tikk Ilona V. éves vegyészhaligats
Témavezets: dr. Perczel Andras

Edtvés Lordnd Tudomanyegyetem
Természetiudomanyi Kar
Szerves Kémia Tanszék

6sszefoglalés: Szémos biolégiailag fontos peptid és feiérje térszerkezetét az
aminosavall sorrendjén tal egyéb tényezdk is médosithatisk, melyek kazott kiemelt
jelentdségiiek -a kiildnféle kationok. A neurofilamensek olyan szerkezeti fehdrjck,
meiyek az idegsejtek gynkori alkotbelemei. Denaturilt formiban talalhaték meg
azonban az Alzheimer-kor tineteként keletkezd fonadékszerd fehérjekivalasokban,
Erdekes, hogy egyikik C-terminélisa a Lys—Ser~Pro-Val-Pro-Lys-Ser—Pro--Val—
Glu~Glu-Lys~Gly aminosavlincot t5bbszir is tartalmazza, Kézenfekv az a modell,

mely szerint a Ca2*—jonok szelektiv megkdtése o szekvenciarészlet negativ
oldallincot viseldé két glutaminsavinak hatisa volna. A kation komplexslasat
szembedtld térszerkezetviltozas kiséri, amelyet CD-spektroszkbpidval eredményesen
kivethetiink nyomon. A térszerkezet kialakulasadrt vélhetleg felelGs sohidakat a
fenti szekvencidji peptid glutaminsav ill, lizin aminosavanak alaninra tériéné
cseréjével tanulményoztam., A kapott eredmények az egyszerf modellf nem
tamasztjdk ald, :
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NEURO-SZTEROIDOK SZINTEZISE

Timar Zoltin, V. évi. vegyész
Témavezetd: Dr, Schneider Gyula

JATE Szerves Kémiai Tanszék

A legijabb felismerds szerint az 415 szervezet progeszteron egyensalyat
jelentds mériékben a neurcszteroidok szabilyozzik, Hidnyuk a hormonhéztartis
silyos zavarit okozhatia. Gyégyszerként valé alkalmazisukat hawrdltatja a
szokatlan térhelyzetl funkeiés csoportokat tartalmazd vegyiiletek igen magas
el6Allitasi kisltsége.

CH,—OH

£=0

HO™

8y @&

Efhatéroziuk, hogy a viszonylag ecgyszerlien hozzaférhetd kindulisi
vegyilletbdl, a  3P-acetoxi-5,16-pregnadién-20-onbél  (PDA)  linedrs
szintézsmbdszert dolgommk ki a két legielentdsebb neuromodulitor, a
3e-hidroxi-Sc-pregadn-20-on (1), és a 3¢,21-dihidroxi-So-pregnan-20-on {2)
eldallitistra. :

A vegyiileiek klinikai ellenfirzése o Szent-Gydrgyi Albert Orvos. domanyi
Egyetem Sziilészeti és Nbgygydszati Klinikdjan (Szeged) tdrténik.
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A 19-dezmetil-19-(etoxi-karbonil)-vinkadifformin és a 18-(metoxi-karbonil)-
D(14)-norvinkadifformin eloalitisa és gyuriitranszformacigja

Vagd Istvan, IV. évf

Konzulens: Dr. Kataus Gy6rgy egyetemi tandr, Szerves Kémia Tanszék

A Budapesti Miszaki Egyetem Szerves Kémia Tanszékén miksdd
Alkaloidkémiai Kutatocsoportban egyszeril madszert dolgoztak ki az 1 eléalitdsara,
Ezen vegyiiletbi a késobbickben szamos indolvizas alkaloid és alkaloidszeri
molekula totalszintdzisét valdsitottak meg. Erre a stratégisra épitve célul tiztitk ki a
19-dezmetil-19-(etoxi-karbonil -vinkadifformin 9eloaliitisat.

Elballitottuk az irodalomban ismertetett utakon a metil-(4-formil-butanostor)
(12), illetve ebbdl kiindulva felépitettiik az irodalomban nem ismeretes metil-{4-
formit-4-(etoxi-karbonil-metil)]-butanoatot (2), mely a megvalésitott szintézisben
regkciopartnerként szolgalt.

A konvergens  szintézis egyik  kulesmolekuldjaként  valasztott
indolszérmazékot (1) alkalmasan kiépitett aldehiddel (2) reagéltattuk, melynek
eredményoként . reaktiv intermediereken keresztl, intramolekuldris reakcidban
izomer tetraciklusos észterek (3 & 4) keletkeztek. Mindkeét izomer vegyiiletet
intramolekularis N-acilezésen alapuld ciklizécios reakeidval a pentaciklusos
aszpidospermanvézas 3. illetve D(14)-noraszpidospermanvazas 6 laktdmokka

alakitottuk. Az clsoként emlitett molekula laktam fumkeiGiat két lépésben, a 7

tiolaktdmon keresztill, redukalva megkaptuk 4 19-dezmetil-19-(etoxi-karbonii)-
vinkadifformint (9) ilietve a nor-szarmazékbol a 2-en keresztil a 18-(metoxi-
karbonil)-14-(D}-norvinkadifformint _ (1. Ezen utobbi tnolekula
gylritranszformacidjaval sikeriilt eldalitani a 20-dezmetil-20-(metoxi-karbonif)-
D(18)-norapovinkamint {11).
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ELMELETI ES FIZIKAI KEMIA
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A kalix(4jarének szdmitégépes
modeliezése

Abonyi Jénos
Vegyészmérndk Ilf. évi.
Veszprémi Egyetem Szerves Kémia Tanszék

A kalixarének a szintetikus makrociklusok osztilydbs tartoznak. A
fenolcsopertok @ hidroxicsoporthoz  képest  ortohelyzetben  18vd
metiléncsoportok  Gsszekapesolddéasaval alkotjgk a  ciklusos vegyllstet.
Néhany kézlilk képes befogadasos komplexaket tétrehozni  kllénbézd
szerves molekuldkkal.

Altaldnos képletik:

A megvizsgalt szdrmazékok:
X R:
1, {LBC} H t-Bu
2,{LOC) H 1,1,3,3-tetrametilbutil

3, Me Me
4, Me tBu
51 Et t'BU

A kalixarének szamitégépes molekulamechanikai modellezése alkalmas
lehet a  vegyllettipus -szerkezeti és energetikai  tulsjdonsdgainak
rmeghatérozdséra. .

Célunk a vegyllettipus molekulamechanikai leirdsa és az egyes konformerek
stabifitdsénak megdllapftisa volt.

Két kérdésre kerestiink vélaszt: (1) milyen megblzhatéséggal
modelezik az éitalunk hasznalt erbtersk a kalixarének szerkezetét; (2} melyik
konformécidnak tulajdonitanak alacsonyabb energiat?

Munkénkhoz a DTMM program COSMIC, a PCMODEL, SPARTAN és
CERIUS? software-ek MMX, MM2, MM3, Dreiding 2.21, MM2(85} &s
Universal 1.01 erdtereit hasznéltuk.

A DTMM toltésszamitésa mellett még egy mdsik, dltalunk kifejlesztett
tiltésszdmitdsi progremot is alkalmaztunk. A program az orbitdlok
elektronegativitdsanak részleges kiegyeniitésével hatdrozza meg a molekula
agyes atomijainak toltéseit {PEOE modszer, Partical Equalization of Orbital
Electronegativityl. - Ez egy gyors, iteratlv eljdrds, mely alkalmas o- és nem
konjugélt n-rendszerek tdltéseinek meghatérozdséra is. _

Mindegyik program 6l reprodukélja a vizsgalt molekulak szerkezetét; a
fenolgydrik lejtése az oxigénatomok altal kifeszitett sikra a rdntgennel kimért
artékek kdral van.

Tanulmanyunkban az irodalomban fellelhetd szamitott s mért (NMR)
stabilitdsi sorrendekeat hasonlitjuk Gssze a fenti erbterek eredmeényeivel.

Témavezetd: Dr. Bencze Lajos egyetemi tanér
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transz-SZTILBEN EGYKRISTALY VIZSGALA’
EGY TA
POZITRONANNIHILACIOS SPEKTROSZKOPIAVAL

Bokor Mdnika & Marek Tamas V. évl, vegyész
Témavezetd: Siivegh Karoly, Vértes Attila

ELTE TTK, Magkémiai Tanszék

transz-sztilbén egykristilyon a pozitron élettartam & i
L s Doppler-kiszé &
hdmers’ckletﬁ]ggeset mértiik 140 és 293 K kdzdtt (ill. el8zetes lggréseklsgglgsgg?z
tarlomanyb’m})'. Ez?el a mddszerrel sikeriilt a f-sztilbén — eddig csak Raman-'fonon
spektroszkdpidval észlelt — fazisdtalakuldsait egyértehniien kimutatni.

s a M{are!st e:redmenyeink azopb_an j megvildpitisba helyezik a fizisitatakuldsok
o “'t _)1(': ;u 5‘\’.6 lendezet"leq fa'zts viszonyit, igy az irodalomban isinertetett
Azisdtalakuldsi modell feliitvizsgdlata sziikségesnek tifnik.

e BA t-sztarlb?} knsm_lx.ete{m ce}l{tjéban két kristdlytanilag fiiggetlen helyzet
_ ?ké) van. A dnigendiffrakeits mérésck szerint alacsony hdmérsékleten (113 K)
;n'-'lm' t helyzetben rendezetten helyezkednek ef a molckulik. Magasabb
;:.)imif,&’?k,lﬁten (298K) a B heiyzelben i€vé molekuidk egy része rendezetien
récen ac,}:::;,u - 478z :negj'elemk ey uj ‘f'ézis. A rendezetlenség  magasabb
u ;einely,lat eredinényez, teh'at .lermodumnukmlag a teljes rendezettség a kedvezé, A
p ;zzf:l;as[l:elé ;1 ;en&!ezektlc’nseg joval }'cis,c;:bb’ r:'xcsenet:gin nivekedéssel jar, mint az. A
helyzetben. | ndvekimeény szobahmérsékleten kisebb, mint az altualis termikus

nergia, tehit a B helyzetd molckutak egy része rendezetlen orientdcidji. Alacsony

110mél‘5(,kl-t,tel| ez a ViSZ()ly fore {Ou, tehat CSdk a rendezett i;.!Z,lS Sl(ll)[l
i .] .l i

énhkulszz::’) 1a rd{}tﬁcn, sem z;( Raman mérések nem mondanak semmit magirdl az
ale . éleménylink  szerint.  az  dtalakulds  kdmyékén 6
pozitronélettartam-nivekedés  magyari ¢ : SR i
onéle gyardzhatdé a  molekuldk  orfentdciojd
megviltozdsa miatt  bekdvetkez8 iava : Ve w
4 1 geometriavaltozdssal, a szabad térfog
megndvekedésével, ill. eloszlasanak 454 "dtal ant g
. z)dsi megviltozisival. Az atalakuliskor megné
sgndvekedésével, s : . g né a
iﬁ;ly}‘lgl}{tcr["ﬁ[,at, c'z_ért mcgn’(‘? a pozitron élettartama. A szabad térfogatok eloszﬁisa is
m g;\;: 0’? , ez€it egy 4 poleron:iil‘apot is létrején. A Doppler-spektrumok
imp‘ Eme Trenek Yall(?zﬂsa _a  fazisitalakuldssal  jard  viliozé elektron
putzuseloszidst koveti. Amikor ugyanis megvaliozik a molekuldk egymishoz

viszonyitott helyzete, misok lesznek az inter Aris ko
. » O ntermolekul? 5 ] ; i
molekulapélyakra is kilat. uldris kélesénhatasok is, ami a
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Az aceton jodozasa, mint frontreakeid

Csorba Csaba és Nemes Péter V. évf. vegyész hallgaték

Témavezetd: Dr. Nagypél Istviu tszv. cgyetemi tanar
JATE Fizikai Kémiai Tanszék

Homogén, nem kevert oldatokban a kémiai reakeld frontszerdl lejdtszodasinak egyik
feliétele az autokatalizis. Egy autokatalikus rendszer katalizator mentes oldatdt példdul egy
fvizi-egydimenzioy kapillirisha jutiatea s a csb egyik vépén katalizitort hozzdadva, némsly
ceelben o reakeid fronszerti lejdiszédasa kovetkezik be. Lz azt jelenti, hogy a reakeid gy
jilszodik le, hogy a térbeli terjedése sorin kifejezett hatdrvonal vilasztia el az elrcagdll é&s
katalizAtorté! mentes oldatrészt. A reakeid Hyen végbemenetelénck tovabbi feltételei is - példaul
a mepfeleld kouncentricidtartoméany biztositdsa - vannak, melyek mibenléte mog tisztizasra
szoml ‘
Az aceton j6dozisa egy altatinosan fsmert autokatalitikus folyamat. Arra azonban, hogy
e reakeid i froniszeril viselkedést mutathat, még senki sem gondalt. Munkank elstdiegesen atra
irduyult, hogy & fonti reakcion alapuléd reakciéfromntot hozzunk 1étre. Miutin ez sikeriilt, a
frontsebesség koncenlraeio-, valamint irdnyfiiggésének a vizsgalata kdvetkezell,

A reakeid felidtelezett mechanizinusa:

CH, - C(0) - CH, «2->Cl, — C(OH) = CIl, ——> CH, - C(0) - CH,I +HI

A lassth sebesséomeghatérozd 1épés: az aceton enolizicidia, Mivel oz a 1épés proton-
kalalizal, » reakeld m protonra nézve autokatatitikus. A reakeitfroni terjedése szemmel is jol
Kivethetd, iszen a jéd szine acotonfelesioget alkalmazva ctitiik.

A reakei6 Fontszerd lojdlszodésdt 1 mm belsd Atmérdili tvegkapilidrisban, 30-45°C
kiszitt, vizes kozegben, a kivetkezd koncenirici-tariomanyokban vizsgdliuk:

[L,]=0,002-0,02 moldm™,[K1]=0,05-0,4 moldm™ [ Ac}= 0,05-0,44 moldm?,

[H*l:: 0,004 -0,009 moldm™. Azt tapaszialtuk, hogy a frontscbessdg a komponensek kazil

csak a profor-, és az acetenkoncontriciotdl figg, valamint & frontot a figgbloges stk kifubdzd
iranyaiban inditva a frontsebessépek értékel nom mulatiak eltérést..

Az ismert fromtreakeidk kdzi! az acston jodozisa az  eddig legegyszeriibb
mechanizmuss. A reakcio elsd szakaszira Klasszikusan elfugadost sebesséal sgyenieh:

fh]_ K{acur]
dt

A me lanizmus pontos megismerése lal lehetéség nyilik a fron® s cerjedésit !f:_iz"t')
matematikat egyentetekbe vald behelyetiesitdyre. Taldn ez {eszi igazan tegalr i é ielentOsed
az e irdnyban tovibb folylalandd munkat. A dolgozit dsszefoglalésiban suiaguk, hogy
milyen Geszhang utathozik a modell altal nyajtatt és a mért eredmények kdzan

Tovabhi munkdakban iehdl a conkeid  mechanizinusit ¢s az  analdg reakeiok

{oxoveyitetek jodozisa) frontszorit viselkoddsének meghétst &s folté ielolt vizsgdliuk.




68

A Dblolbgiai homokiralitis eredete: gyenge kolcsonhatas
vagy valami egyszeriibb?

Domjdn Attila, V. &vE. vegyész

Témavezetl: Siivegh Kdroly
ELTE, Maghémiat Laboratorium

A bioldgiailag akiiv kirdlis molekuldk szinte kivéte! nélkiil homokiralisak, Az
L-aminosavak és a D-cukrok a legismertebbek, de a szteraidok stb. kézétt is csak az
egyik enantiomer preferalt. Erre a szimmelriaséridsre sokféle magyatdzat szitletetl, de
egyik sem ad egyértelmd és kisérielileg bizonyithaté valaszt arra a kérdésre, hogy mi-
ért homokiralis a vilag, )

A szakirodalom epyik lehetséges kivaltd oknak a gyenge klostnhalis paritissér-
1ésébBl eredd energiakilldnbséget tartia, értéke azonban nagyon kicsi (1017 k7%, Ma-
sik lehetséges ok a P-bomlésbél szirmazé elektronok okozta reakeisk, de polarizalt

részecskékkel végzelt kisérietekkel nem sikertilt az enantiomerparok kdzdut kiilonb-
séget kimutatni,

Pozitronélettartam spekiroszkipia segilségével vizsgéltuk a vizet és bsologmlag
akliv kirdlis molekulsk vizes oldatait.

A viz szerkezetében hdrom valtozast figyeltiink meg a 16-90 °C-os fartomdnyban.
Ezek a viltozdsok a viz hidrogénhidas, klaszletes szerkezetében kivelkeznek be. Szé-
muutkra legérdekesebb a 24-42 °C kozdil 18bbé-kevéshé stabil struktuxa, hiszen a lag-
t&bb allat testhBmérséklete ebbe a tartomdnyba esik,

Két egyszer(i, de eltér8 tipusd, kirdlis, a bioldgiai folyamatokban fontos anyag
(bork8sav, alanin) vizes oldatat vizsgaltuk, El¥szor az élettartami-paraméterck kon-
centricidfiggését lanulményoziuk (R,R)- és (S,5)-bork#isav vizes oldataiban. Kiesi,
de szignifikéns eltérést talaltunk a két enantiomer hatésdban, ami szimnietriaséitd
kblestnhatis megléiére utal a viz és a kirglis molekuldk kdzott,

A h8mdrséklelfiggt mérdsek segltségével kimutatiuk, hogy-az enantiomerek ¢lté-
r§ médon befolydsoljak a viz szorkezetét. A "természetes” enantiomer a kb. 42 °C-on
bekévetkerd szerkezetval tozdst alig befolydsolja, a “nem természetes” ezt a h8mér-
sékletet jelentsen lecsdkkenti. Pz a szerkezetlabilizdlé hatds az anyagi mindségtdl
figgetlen, csak az anyag kiralitdsatdl Rigg, A mulegvésd allatok testhdmerséklete a
fent emlitelt tartomany felst tészébe esik (3541 °C), {gy ha elfogadjuk a vizszerkezet

és a testh@mérséklet Geszefliggését, akior egydrieim( kévetkezmény a homokiralitis
{az L-aminosavak és a D-cukrok kaszndlata).
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Az iontranszport folyamatok vizsgdlatanak j megkdzelitése a f3-
sugdrzis intenzitis valamint energia spektrum véltozasinak mérésén

alapulé in situ radioizotdpos nyomjelzéses eljarissal.

Erdei Liszié Ph.D. észténdijas
Témavezetd: Dr. Németh Zoltdn egyetemi adjunktus
Veszprémi Egyetem, Radiokémia Tanszek, Pf.: 158,

8201 Veszprém

A Radiokémia Tanszéken tobb éve folynak kutatdsok az iontranszport
vizsghlatara bevonati rendszerekbéa, radioizotapoes nyomjelzéssel. A vizsgalatok
sorin  kezdetben a rétegen #tjutd iomok mennyiségét hatdroztdk meg,
mintavételes és mintavétel nélkiili eljardssal.

Sokkal célravezei@bbek azok a mddszerek, ahol még az atjutds elitt,

magiban a rétegben torténik az ionok eloszldsnak meghatirozdsa, jelentGsen

lecstkkentve a vizsghlatok idejét. A Radiokémia Tanszéken sikeriilt kidolgozni
egy ilyen radicaktiv nyomjelzéses médszert.

Meg kell emliteni, hogy a migriciés vizsgalati eljarasok kizott ez az elsé
olyan radioizotépos médszer, amellyel in situ modon roncsoldsmentesen lehet a
feliiletben follépd migricios folyamatokat nyomon kivetni. Az igy megvalositott
mérési eljards a migracios vizsghlatok egy sor nehézkes részlépését kikiiszboli.
A médszer érzékenységébd! kifolyolag a lejitsz6d6 migracits folyamatokrdl
szémos esetben iddben elbb illetve pontosabb informéciot lehet nyeri, mint
mas eddig alkalmazott vizsgélati technikdkkal. ‘

A médszer Knyege, hogy a bevonat kiilonbozd mélységi rétegeibbl
srhrmazd béta-részecskék energiacloszlisa a mélység figpgvénye, igy egy adott
béta-spekirnmhoz egy mélységi eloszlas rendelhetd.

A radioizotopos technika alkalinazésa jol ttekinthet nyomjelzett ionok
(klor, kén, foszfor) transzportjanak mérése folyaman, PERMAPLEX-AZ0 tipush

anioncseréld membranban.
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Elektrokémiai toltésatvitel a citokrom c molekula és a

Pt elektrod kozott

(38mze Andreas V. éves vegyész hallgaté

Témavezetok: Dr. Novdk Mihdly és Dr. Szfics Arpad

JATE Fizikai Kémiai Tanszék

Elektrokémiai Csoport

A citokrém ¢ molekula elektrokémiai tulajdonsdgait tanulmanyoztam Pt elekirédon, A
vizsgilat célja a toliésitvitel jellegét (reverzibilitdsfimreverzibilitds, stabilitds) meghatdrozd

kisérleti tényezGk felkutatdsa.

A kisérleti munka sordn ciklikus voltammetrids médszert és differencigl puizus voltam-

metriat haszndltam,

Az eddigi vizsgalatok azt jelezték, hogy foszfat pufferben oldott citokrom ¢ esstében g
toltésdtviteli folyamat kinetikai viselkedése a citokrom c -és a hordozd elektrolit koncentra-
ciojétdl, pH-jdtd] és a homérséklettdl fiiggGen a teljesen irreverzibilistdl a reverzibilisig

terjedhet, valamint a reverzibilist megkdzelitd visslkedés csak igen

tomanyban észlethetd.

szilk koncentricid tar-

Feltételezhets, hogy az elektrokémiai tdltésdtvite] a citokrdm ¢ és a Pt kdzott fiigg a
citokrém ¢ moIekulei}; oldatbeli aggregdcidiatdl, a molekula tohtésallapotitst, és a féliiletcn
bekvetkezd szorpeitol.

A cilokrém ¢ €5 a Pt elekirod kdzitti toliésatviteli folyamatok alapjelenségeinek vizs-

gédlatat végeztemn el s a jelonsdg részletesebb megismeréséhez szitkséges kisérieti munkdt
tovibb folytatom.

7

FLUORESZCENCIA SPEKTRUMOK MERESENEK
ELMELETI ES KiSERLETI VONATKOZASAIROL

Harivig Nora, I1. évf. bioldgia - kémia szak

Témavezetd: Dr Kunsdgi Mité Sandor
JPTE Kémiai és Biokémiai Tanszék

A fluoreszkdld anyagok emisszids tulajdonsigainak tanulinfnyozisa kiemelkedd jelent8ségget bir
gy az anyagszerkezeti vizsgilatokban, mint a kémial analizisben. Az alkalmazott mér8miiszerek
tilnyoms lidnyada a merSleges gerjesziési - megfigyelési optikai elrendezés metlett mikddik.

Vizsgilataink célja o fényelnyelés és a detektilhatd flunreszeencia intenzitas kézoti - geometriai
okokbéh nemiinedris - Gsszefiiggés kvantitativ leirfsa volt. Ennck érdekében a széleskslien
tanulményozott flustescein emissziés tulajdonshgait vizsgdltuk. .

A fluorescein emisszids felileteinek mérésére négy méréssorozatot terveztiink és végeztiink el
kiilonbdzs koncentticié mellett { 1+ (0% M és 510° M ), két eltérd geometrifja kilvetta
alkalmazisval { lom x 1 om -es négyszég és 1 em oldald hdromszg ). A mérések sorin a
fluorescein oldatokat 400 nm - 500 nm -es hullimbossz tartoméanyban gerjeszietilik 5 nm -kéut, az
emissziés spektrumokat a 480 nm - 600 nm -es spekirumtartoméanyban vettitk fel,

Az emisszids feliletelc killonbségének kiszimitisival kvantitativ leirdsit adiuk a merdleges
gerjeszidsi - megfigyelési optikai elrendezésii fluoriméterek geometrial probiémiinak.

Métési eredményeink alapjan meghllapithattuk, hogy az lemi x lom -es négyszig kiiveltiban mért
emisszids feliiletek jelentSsen killdnbdznek egyméstél, mig a hiromszdg kiivetta dltal biztositott
elitls&. oldali megfigyelés sokkal kedvezdbb. '

Kiszr'unitya a Beey - Latnbert tSrvénynek a kiivetta kivilagitistra gyakorolt hatfisat, a kilvetta belsd
falfn. folléps egyszetes &5 kétszeres reflexid figyelembe vételével matematikai leirisit adtuk egy
lehetséges kotrekeié elvépzésének.

Az adott korrekeib végrehajtisval becsléseink szerint a foliépd hibdk nagy része kikiiszdbdihets,
fgy a vizeghlt anyagok mért fluoreszcencia intenzitdsa és az oldat koncentricidja kiizdtti kapesolat -
a korrekeid nélkiili vizsgdlatokhoz viszonyitva lényegesen nagyobb koncentricidk esetén is -

egyértelmtien leirhat6, ezital a mérési tartomdny jelentdsen kitetjeszthets.
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MEMBRANPOLARIZACIOS JELENSEGEK VIZSGALATA
SAV-BAZIS HATARFELULETEKEN

Hegediis LaszIg okl vegyészmérnok, Papp Akes okh vegyésznérniok, BME

Konzulens: Dr, Nosziiczius Zoltdn egyetemi tandr
BME, Kémiai Fizifa Tanszék

A BME Kémiai Fizikn Tanszékén kérilbeliil két éviizede foglalkoznak
mebsinpolarizacios jelenségek és kémini dinamikai rendszerek vizsgilatival. Mi ezekbe a
kedatfisokba kapesolodiunk be @ gélreakiorok konstnidlisival, A nyitolt gélrenktorok a
kémiai dinamikai rendszereknek egy igen érdekes 1j osztdlydt alkotjdk. Bzek tulajdonképpen
olyan speeiilis, két kérnyezettel bird rendszerek, nhol a két kéimyezel szepardlian tartalmazza
a reagensekef. B reagensek két ofdalrdl n gélbe diffundatva taldlkoznak, s ott kémiai
renkeioba Jépnek egyméssal. A reakei6 termékei ugyancsak a két kdmyezet {elé tAvoznak. Ha
a két kérnyezet &llandé megiiitasarol gondoskodunk (perisztaltikus pumpa), akkor az
egyensilytol thvoli dllapot tetszés szerinti ideig fenntarthatd, Ugyanakkor a gélben konvekoio
nem lehetséges, igy a kémiai dinamikai rendszer viselkedésst egyediil a kémiai reakeid és
diffizié differencialegyenlete] fogjik leimi. A pélreskiorok fenti ¢lnyds tulajdonshgait
kiviintuk alkelmazai a membranpoturizdcios jelenségek vizsglatdnal is. it a kémiai reakeidn
kivill még az elektromos tér is befolysolia a rendszer visclkedését, Rendszeriinkben az
alkalinnzott kémiai renkei6 egy sav-bazis reakei6, az alkalmazolt gél pedig valamilyen
lidrogét,

A mebrfnpolarizdcios jelenségek vizsgilatihoz kétféle késziiféket konsirusliunk. Az
egyik az "egyoldalas™ késziilék melyben két koncentrikus henger alaki tér van kialakitva, Az
"egyoldalus" jelz6 area utal, hogy egy gélmembednnak ugyanazon az oldatén dramlik a sav és
a logoldat is, de egymastdl elvilasziva a belsé koncenirikus henger altal. A gélmembran a
bels§ teret zirfa le. A bels§ cs6 a gélt egy termosztilt Gveglemezhez szorltja, fgy a gal
elvilaszija 2 két folyadékteret &s epyben a tomitést is megoldia, A késziilék idBatlanddja
ardnylag kicsi, mivel a belst cs8 fala vékony, és igy az alatta lev gy(lirdi alaki géllastomny
vastagsfga is kicsl. Méréseink soran az eimélet alapjan vérhatéd didda karakterisztikakat
mértiik ki 16bb anyagodd (poli-nkritamid, poli-vinil-atkohol Bél), majd ezek utan a sav il
lageldatha jutiatoit sbszennyezés hathsat vizsgalluk. A reprodukdlhinidsigot aecoszil (kolloid
méretli Si07) adalék alknimazésival sikeriilt JelentGsen megjavitani. A legkomolyabb
probléma a gél megszorithss marady, ugyanis i jelen konstiukeid nem teszi Jehative azt, hogy
a gélt dllandd erdvel szoritsuk. Ezért ennek a kongtrukeidnak a fovibblejlesztését tervezziik.
Az injekiflisos és oldateserés mérésnél kapott eredmidnyek alapién analitikai zlkalmazésra is
lelietdstg mulakozik,

A misik elrendezésben a két oldat a gél két oldalén dramlott, a difft=is
keresziirdnyban zajlott, Bzért neveatik el ezt az késziiléket "kétoldalag™ (cross-) késziiléknek.
Evvel a késziilékkel mért karnkterisztikdk }6 reprodukélbatésigukkal és gyorsasigukkal
tintek ki. A poli-vinil-alkohol gél ioncserls tulagjdonsfight nagy mwlekulatbinegd anionos i1,
kationos policlektrolit hozzéadfsival tudtuk. médositani, & ennek  kiilondsen a
sbszemnyezéses méréseknél volt jelentdsdge. A sbszennyezéseknél ugyanis a gélben zio
irdnyban foly6 dram egy bizonyos "kilselb" koncentricié felstt hirtelen megugrik. Ez a
"kiiszGb" 2 polielektrolit adagoldssal tetszés szerinti irinyba eltolhatd. Az eltolds nagysga &g
irfinya az alkalmazott polielekfrolit ioncsersls sajitsighnak és mennyiségének fiiggvénye. Ez
a megfipyelés lehetéséget kindl ismeretlen membzinok joncserdld tulajdonsigainak mérésére
és kvantitativ értékelésére.

7.

MERESVEZERLG SZOFTVER FEJLESZTESE ES ALKALMAZASA
A PAR MODEL 273 POTENCIOSZTATHOZ

Horvith Akos, V. mérnik-fizikus

Témavezets: Lakatosné Varsdnyi Magda
ELTE Fizikai-Kémiai Tanszék

Az ELTE Fizikai-Kémiai Tanszékén 1991 ota folyik szoﬂvg‘fejlesztés az Eq&'G

cég Model 273 tipush szémitégéppel vezérelhetd potenciosztatidn. A szoftver készi-

tésénél az dlabbi igényeket tartottuk szem el6tt: _ ) e

- az clektrokémiai mérdés (sorbakapcsolt mérések) formalis leirdsa, paramétereinek

tervezése; _ )

- o mérés végrehajtisa, a mérdmiszer {potenciosztit) vezérlése;

- si adatok feldolgozasa, arhivilasa;

Aagnélslt:'figgd adatokhozga gyari alapszoftvert haszndliuk fel. A szoftver legfontosabb
tulajdonsdgai mérési szempontbol: )

- az alapmérésck gyors Osszedllitdsa, a paraméterek kényelmgs bev}‘tele; .

- belsé szbvegszerkesztdvel tetszGleges programok ithatbk, Hsszeflizhetdk;

- a mérés nyomon kivethetd a szdmitogép képernyGjén; i

- kbzvetlen kommunikdcié a Model 273-mal a billentydzeten keresztiil.

A programok dsszefiizése szilkségessé vilik, ha ) . .

- a mérés igen hosszl, az adatok szdma meghaladja 2 membria méretét;

- egy méréstipuson beliil véltoztatjuk a pontvétel sirfiségét;

- killonbozd méréstipusok kdvetik gyorsan egymast. . ) )
Az alapmérések a kévetkezék: ciklikus voltametria, kronopotenciometria,

amperometria.

gn:d;?gk felzolgozésa csupdn a minimdlis funkcic’)l‘(ra szc’aritko?ik:” grafikus és
digitalis megjelenités, Gsszerajzolds, nyomtatas, egyenes illesztése, zaiszdrés.

A szoftver alkalmazdsit néhiny példival illusztriljuk: .

- Acélmintdk lyukkorrézids hajlamdnak vizspilata, Két Magyaror_s.zdgon eldillitott
acélmintin (KO36Ti és KO6) meghatiroztuk kmnonmpe‘rﬁ)metnas illetve kj.'ono-
potenciomelriis madszerrel a lyukkorrdziét jellemzd, E, (kritikus lyukképzGdési } és
E,, (jrapassziviloddsi ) potencidlokat. .
iy i(ffjflzi]z’lkuntrollz'llt el?a!ftrédfo]ymualok kinetikai vizsgélata. ’Forg('a korongc'lektrod
segitségével tanulmanyoztuk a rézionok levalasztasit, a le:valaszta‘s sebességét az
elektrdd fordulatszdmdnak ds a rézion koncentricidjinak fuggvényében, savas réz-
szuifit oldatokban. . o
- Passziv rétegek stabilitisdnak vizsgilata. Auszienifes rozstviarr’i'eutes acélon f‘t{srzfzr\t és
citrdt tartalmb semleges oldatokban konstans potencidlon képzGdé réteg stabilitisdnak

Jjellemzésére hossziidejd dram-idé méréscket végeztiink.

A szoftverfejlesztés az OTKA 2111 palydzat timogatdsdval késziilt,
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KORRELACIOS ENERGIA SZAMITASA ELEKTRONPAR
HULLAMFUGGVENYEK SEGITSEGEVEL
Jovari Pal V.fizikus
Témavezetd : Surjin Péter ELTE TTK Elméleti Kémia

Tanszék

A hagyomdnyos kvantumkémiai szdmitdsok (példdul perturbaciés kézelités)

2 . r " -’ s x W r r '
milveletigénye rohamosan né az elektronszdmmal és a bézis méretével. Fz a na-

gyobb molekuldkra tirténd, elfogadhatd pontossagii szdmitdsokat gyakorlatilag lehetetlen- -

né teszi. A probléma kezelésére t5bhiéle lehetdség kinalkozik, péld4ul a szemiempirikus
mddszereken (il olyan eljirdsok haszndlata, melyekben a molekuldt részrendszerek e-
gyesitéseként fogjuk fel, és a fizikailag relevins mennyiségeket a részrendszerek adataibél
"tessziik dssze”,

lde scrothaté az tgynevezett kételekiron hulldmfiggvény (gemindl) médszer is,
amennyiben a gemindlokat térben lokalizdlt bézisfliggvények segitségével allitjuk eid,
Az eljdrds iényege, Liogy a relerencia illapotot kételekiron huildinfiggvények autiszim-
metrizdlt szorzalaként frjuk fel. Ez aztdn kiildnbézéképpen finomithatsd tovibb., Bér
kémial szemléletiinknek ez a kdzelflés meglelel (kétcentrumyd kémial kdtés, nemkdtd e
lektronpéz, sib.), mégis — pont a kotés fogalménak hidnyossdgai iniatt — javildara szorul.

Munkdm sordn a gemindl kozelités hibdinak kvantumkémiai korrekeidival foglalkoz-

tam. A kotések lokélisan gerjesztett dllapotainak kélcsdnhatésa periurbacidszamitdssal

vizsgilhatd. Bz diszperziés jellegi energiatagokhos vezet, melyek figyelembe vétele elke-
riifhetetlen a van der Waals komplexek lefrésdnal, [gészen més tipusii korrekeié adédik,
ha olyan gerjesztéscket vizsgilunk, melyekné! az elekironok Pdtugranak” egyik kétésrdl a

mdsikra (delokalizécid). Eez a jelenség a linearizdlt coupled cluster mddszerrel kezelhetd

hatékonyan,
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SZILILEN, A SZILICIUM LEGSTABILABB FORMAJA AROMAS VEGYUJLETEKBEN
Kirpdtl Tamrds IV, évf, BME

Konzulens:Npuldszl Laszlo adiunkius
BME, Szenetlen Kémia Tanszék

A szililének, a kétéridkii sziliciumot tartalmazd vegyliletek napjainkban fokozods
SedeklBdés  Kbréppontjdban  Allank.  Fzeket Altaliban  révid élettartam(l,  reaktiv
intermedierekkém ismerik, azonban a leglijabb  kdzlemények mir stabilis saililének

szintdzisérél szz’;rno!nn'k be. lgv elttétbe kerilt o vegyiiletek  stabilitdsénak,

stabilteiiluiosiginak kérdése. Az egyre gyarapodd, [kén elmdicil munkik mind &b

kisérleti eredménnyel egésziilnek ki. Kiilon érdekessépet ad a probléminek az analog
szénvegyiiletekkel  vala  Ssszehason!itis: mig a karbén (CHy) elektronszerkezele

alapaliapotban triplett, addig a sziliféné szinglelt, és ez a szhrmazékok nagy részére is

jellenw8. Termidszetesen ez a killBubség a vegyiifetek reaktivitasiban is meginutatkozik. A

slabilis vegyiifetek ¢]Gallitasinak a kulcsa éppen a szinglett 4llapot elérése, és fgy tiinik, a
szilicium szdmén sok esetben & szinglett, kétérieki {orma & kedvezSblh.

A hipovalens sziliciumra &pild molekulfk stabilizalisinnl, két Utja ismieretes, Az
egyik szokises mbdszer o reaktiv szililénes centrum nagy térigény( (terc-butil., mezitil- vagy

adanrantil-) csoporiokkal 18rtéad ledmydkolisa, A masik Gt pedig a vegyiileiek energijhnnk

az elektronszerkezet megviltoziatisival 16rténd csdkkentése. Az irodalombél ismeretes a T

rendszerben elektronkiild$ {mnino-, hidroxi-, tio- stb.) csoportok ilyen hatésa,

A Budupesti Mifszaki Bgyetemt Szervetlen Kémia Tanszékén TDK munka kerstein
beliil koriilbeld! misfé] éve vizsgaljuk a szililének amino-szérmazékait &s oz amine-szilitén
gyGrls trimerjét kvantuwmkémial médszerekkel. A vizsgalatokbot eddig egy kdzlanény jelent
meg (Nyuldszi L., Karpati T. Veszpémi T, L Am. Chem. Soc. 1994, 116, 7239).

A munka erediményei a kivetkezdkben foglathatok ossze réviden:

1 A gyfirlis trimerjének egyenstilyi geometridja planris,”

2) Ez & molekuln stabilisabb még a klasszikus kelt§skotésekre épitls arombs

I;:ﬁmcl_ié:\él, a szimmedrikus triazin szilicium-analogjanat is.

3) A homedezmikus reakeiok (aromés) stabilizaciot niutatnak.

4) Ertehineztiik a7 izodezmikus és a homodezmikus reakeid ellentétes

foszinezgiot,

3) Az egy saililén emysépre jutd siabilizdcié - az &ltalunk vizsgdlt sming.

sziliiének kziit - a szitilén gylris trimeriénd! a leghagyobb,
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AZ Yu BEVITEL HATASA T! TARTALMU
SZUPRAVEZLETOXBEN

Klencsar Zoltan, V, évi, Fizikus

Témavezetd:Kuzmann Ernd
ELTE , Magkémiai Laboratérivm

A magashdmérsékletd szupravezelés 1986-0s felfedezése dta a rézoxid alapd keérdmisdk
mind & [izikai, mind a kémiaj tudoményos kutatds homlokiersbe keriiltek. Az cltelt hét évben a
magashOmeérsékletd szupravezeld anyagok kire folyamatosan béviilt, egyre magasabb &tmeneti
hémérsékleld kerfinidkat dliftottak cls. Mindezek ellenéie a jelenség elméleti értelmexssét nem
sikeriilt megadni, s a témakér szémos nyitolt kérdést lartalmaz kisérleti oldalré! tekintve is. s

A jelen munkdval az egyik ma ismert legmagasabb, 110 ¥ kritikus hémérsékletiel
rendelkezd szupravezetd kerfmia, a le(faBazcuzOB +d SZerkezetl kulatdsihoz kivanuik
hozzdjdrulni Misssbauer-spektroszképiai, valamint réinlgen vizsgdlatok elvégzésének Gtjdn.

A mérések Haldsz Istvdn (KKKT) dltal elGillflolt, vassal dépolt és eurdpiumol tartalmazé

'Tiz(CaG.sEuolz)Baz(Cuzlg‘,Ef"c@.oﬁ)Os +d Dévleges sztschiomelridval bemért mintdn, valamint
_EuBa,Cuy0,, kerdmidn trténick, melyck mindegyike szupravezetd dimenetet mutatott az ¢l0zetes

vizsgalatok sordn, .

A minték réntgendiffrekeits karakierizdcidja nyomdn megdtapitottam, hogy a Tl tartalmd
kerdmia a kivént dn. 2122 szerkezetet f6fdzisként, valamint az analdg 1122 szupravezeld fazist
minios(dzisként kijzelilGleg 1/3 részarinyban tartalmazza, )

Kordbbi nagylelbontsst elekironmikroszk6pos vizsgdlatok azt mutatidk, hogy-e Tl tartalmg
szupravezetSk olyan nem szidchiometrikusan feléptild rodlis kristdlyok, melyckben bizonyos
kristdlyhelyzetekben 16v6 kationok - példaul kalciumnak Ba vagy T1 dieli - gyakori kicserél6dése
lehetséges. Bzl a kordbban végzett 57Fe Mtssbauer-spektroszképial vizsgalalok is kimutattdk,
melyckben a rezet helyellesitd vas atomokra vonatkozGan: hdrom kiilonbtz$ kiirnyezetet lehetett
aronosftani, ellentéiben az idedlis szerkezet esetében clvdrhald sgyetlen tipusd kbimyezettel.

Az curépium tartalmi Tl-os szupravezié minta 37Fe Méssbauer-spektruma
szignifikdnsan kiilénbozity az eurdpiumot nem tarialmazé mintdélal, ugyanis a Mossbauer-
spekirum  értebmezése legalibb négy kiilonbizs vas-kiirayezel fellételezését kivinta meg. Az

- Wjonnan tal&H kémyezet a kalciumot helyetiesits curGpiumnak feleltethetd meg,

Ugyanakkor a Méssbaver-spekirumban taldit 57Fe kéimyczeteknek meglelels alspekirumok
teriileteinek ardnyai alapjdn kvalilaliv szdmitds végezhetd a killonbizo szubsztitdcids hibak
gyakorisdgdra vondtkozéan. Megéllapithat6 voll, hogy ‘a Tl lartalmy szupravezetd kerdmia
szerkezele maximum 75%-ban idedlis atomi elrendezddésd, mig az Gsszes olyan szubsztitlicids
hibidk részardnya ahol a Ca reguléris helyzelében Ba, T, vagy Eu taldlatd, legaldbb 25%.

A fonti szdmilds alapjdn kapout credmeényck tovabbid arra engediek kivetkeztetni, hogy az

curdpiumtartalon legnagyobb része a vérakozdsnak meglelelGen a kalciurn reguldsis helyére &piilt.

be, amit a Tl tartatmi szupravezet6 kerdmido clvégzent 1S1gy Mssbauer-spekroszképiai vizsgélat
is aldtdmasztott, i :
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Marosvdsdrhelyi Orvosi és Gydgyszerészeti Egyetem, Roménia

Fizikai Kémia Tanszdk

Tanszskvezelt: dr, Tokés Bela, egyetemi tandr

isszetliggések egyes henzoesavszdrmazékok

elektrokémial és kémiai adatai kidzbtt

Kuszdlik Eva, V, dves oydgyszerédszhallgatd

sszefoglalds

Héhdny benzaesavszdrmazék polarogrdafids viselkodését tanulméa-
nyozva, a szerzi
x mennyiscyi dsszefilggéseket dllapitatt meg:
- 8 hatdrdram és az oldatok koncentrdcidja, tovabbs
- & hatdrdram és a tartdlymagassdg kozitt;
%% vizsgdlta a hatdrdram - himérséklet fiiggvényt.
xxE A vizsgéléti etédmények #lapjdn Usszeiligydseket taldlt a
szerkezeti hatdsok és a polarogréfids adatok kiizdtt, ezen kiviil
mennyiségi mephatdirozdsi mddszert dolgozott ki a karboxisavak

polarografids meghatdrozdsdra,
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TERMESZETES AMINOSAVAK, MINT KORROZIOS INHIBITOROK
Lastld Zsuzsanua, IV. évf, kémia-fizika

Témavezets: Dr, Lukdces Zoitdn
JATE Fizikai Kémiai Tanszék

- A korrézidvédelemben jelentSs szerepet (dltenck be a korrdzids inkibitorok, amelyek
nagy elektrons(iriiségd funkeids csoportjaikkal a felitlsten me gkitédve blokkoljdk a korrdzids
folyamatokat. Ezeknek a vegyiileteknek j6 részér6] régdta tudjuk, hogy mérgezdek vagy éppen
rakkeltek. Az utébbi években egyre nagyobb az igény ezeknek az anyagoknak
kérnyezetkimélé vegyiiletekkel 6rténd helyettesitésére. Néhany aminasavedt - elsdsorban

oldaltincai miatt - feltételezhets, hogy inhibicids sajtsdgokal mutat. Munkdnk sordn oz

arginint, a hisztiding, a tripiofdnt, az ornitine és a metivnint vizsgélivk, mint potencidlis

inhibitorokat,

A kisérletek sordn a PIT technikdval vizsgdliuk az aminosavak inhibjtorhatasat savas,
kén-hidrogénmentes, ili. kén-hidrogéntartalini oldatokban, oxigén kizdrdsdval, 40°C-on,
valamint elektrokémial médszerekkel (nyitdramkiri potencidlmérés, gaévancsz.tatikus
polarizdcid, polarizdcios ellendlldsméeés) metionin hatdsdt az elekirokémiai paraméterekre. Az
aminosavak Snmagukban s mintegy 60-70 %-os inhibitorhatdsfokot mutatnak, de
hatogenidionok jelenlétében - feltehetden a szinergetikus hatds kivetkeziében - ez akdr a 99
%-ot is elérheti.

Az elektrokémial korrdzidscbesség-mérések dsszhangban vannak & témegveszteséy-
méréssel kapottakkal, A nyfltdramkori mérések sordn az inhibidlt oldatokban & potencidl és
a polarizicits ellendlids szinkronizdlt oszeilldciofdt figyeltitk meg. Az anddos galvanosziatikns
polarizdcids girbéket a metionin ill, a metionin + ké'lim'n-jodid Jelentéie newm befolydsolts, a

katddos girbéken viszont tilfaszilliségndveld hatdst mutatott,
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KEMIAT HULLAMOK FERROINNAL KEZELT MEMBRANFELULETEN A
BELOUSZOV-ZSABOTYINSZKI REAKCIOBAN

Lizar Attila V. évf. BME

Konzulens: Dr. Noszticzius Zoltdn egyelemi tandr
BME, Kémiai Fizika Tanszék
dr. Anna Péter tudomdnyes nuunkatdrs
BME, Szerves Kémial Technologia Tanszék

Az utdbbi években a kutatdk figyelmének kdzéppontjiba kerilitek a- nemlinefris
dinamikai rendszerek, az  egrolikus reakcidk tanulmanyozdsa. Ezen folyamatok
megismerésével szerelnének magjarézatN taliini olyan biologiai problémdk kémiai hatterére,
mint példiut az embriondlis morfogenezis. .

Az egzotikus reakeiokat eddig sokat tanulmdnyoztik nyitott tankreaktorban. A
ktathsok sorin kifejlesziettiink egy olyan G tipush nyitott, nem kevert reakior, amiben
oszeillilé rendszerek - kiilnds tekintettel a Belouszov-Zsabolyinszkij reakeiora - id6beli

© vhltozdsin kiviil s térbeli vallozAsok is figyelemmel kisérhet6k. A reaktor "lelke” egy olyan

mewmbrdntap, aminek a felitletén a reakcié katalizétordt rogzitettik. A katalizhtor az
alkalmazolt redox rendszer indikétordul is szolgal, ezéd a reskcidk térbeli lefutdsa a
katatizdtor szinvaliozdsin keresziiil kivethets,

Hogy milyen térbeli szerkezet alakul ki, 2zt nemesak a reakcié kinetikija dénti el,
hanem Mnyeges szerepet kap a kbzeg franszporitubajdonsign is. A kialakuld térbeli
szertkezeteknek két nagy csalidja van: a kémiai hulfimok és a Turing féle szerkezetek. Az
eddigi kisérletek célja az volt, hogy kisérleti metodikit dolgozzon ki azokhoz a késébbi
kutatisokhoz, nmelyeknek céljn a transzporttulajdonsigok valtoztatasfival Turing szerkezetek
létreliozasa.

A kisérletek sordn I1ér6m kiilonbdzé membréntipusra dolgoztunk ki olyan cljarist,
amivel a katalizitor a felilleten régzithetd, Vizsgtuk o kémiai hullimok hal alkotott
téestrukthrik kialakitisfnak lehetdségeit és reprodukalivk azt a "chemical pinwheel"-nek
nevezell jelenséget, amit eddig esak gél-gydnd reakiotban sikeriilt elGallitani.
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FRONTREAKCIO A BROMAT-CERIUM(II) KENSAVAS RENDSZERBEN
A MAGNESES MEZG HATASA A BROMAT-CERIUM(ID
FRONTREAKCIORA

NAGY KRISZTINA IIL. évf. kémia-fizika szakos hallgats

Témavezett: Dr. Boga Endre docens
Jozsef Attila Tudomdnyegyetem
Fizikai-kémiai Tanszék

A cérium(II)-bromét erGsen savas rendszerében, feleslegben alkalmazott cérium(IID)
Jelenlétében frontreakeidt sikerillt felfedeznem. Bzt az tette lehetdve, hogy a bromat
cérium(III}-mal valé reakcidja indukcids periddussal rendelkezik s autokatalitikus
természetd. Viszonylag szfik bromdt koncentrdcis tartomdnyban és alacsony
hGmérsékleten jelentkezd elegendden hosszfi indukcids periédus leheidvé tette a
frontreakeid természetének tanulmdnzoydsdt. Megallapfthat$ az a tendencia, Hogy a
fronthaladds sebessége a bromdt komcentricigval nd, de az indukcifs 'periddus
reprodukdlhatatiansiga miatt mennyiségi dsszefiiggés nem mutatkozik a fronthaladss
sebessége €s a bromdt koncentricié kozott,

Mivel a reakeid folyamdn paramdgneses Ce(IlI)-bdl diamdgneses Ce(IV) keletkezik,
Tgy az inhomogén mdgneses tér hatdssal van a rendszerre: az inhomogén mdgneses
térbe haladva a front a reakci6 sordn keletkezett diamdgneses Ce(IV)-nek a mégneses
tér taszitdsa révén lelassul, mfg csdkkend inhomogenitdsd mégneses térben felgyorsul
a taszitott Ce(IV) és a vonzolt Ce(IID) dltal Iétesiilt konvekcid kévetkeztében, A
mdgneses effektust kiilonb5z8 bromdt koncentricidk esetén vizsgdltam. Azt a

tapaszialatot, hogy nagyobb bromdt koncentricidkndl a mégneses hatds erdteljesebb,
érfelmezten.
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TERMESZETES ES MESTERSEGES TENZIDEK KOLCSONHATASA
ES SZEREPUK AZ EMULZIOK STABILITASABAN

ORDOG TIBOR V.éves vegyészimllgaié
Témavesets: Dr. Balaes Janes edyetemi mljun[:tus

JATE Kolloidkeémiai Tansack

A ternészetes [eliletakiiv anyagok kizstt legjelentsschbek a kazein, lecitin, kefalin,
kolesaterin sib. A ksolaj asufalténcket o tanksnyvek, ksuiksnyvek rendszorint nem is emlsik,
holott a legnagyobh timeghen vannak jelen a természethen és feliletakttv hatésuk kovetkestehen
egyértelmiten felelsack o texmészotes koolajomuleiok stabilitassert,

Milyen vegyilotek as assfuleének? A kolsj kolloidshisan diszpergalt nagy relatty
moldris tsmegd azon lkomponensei, melyek aromas szénhidrogénelhen jol oldsdnak, alifas
seénhidroggénekben vissont oldhatatlanok. Snerkesetil v grafithos hasoulit, vagyis nagy lamellici
molekula aggregatumok alkotjak, melyekhez saimos kilsnhszs funkeiss esoport kapesoladik, Az
asnfulten szerhezetér kissatga rontgen (SAXS) viesgalatohkal tanulmauyostam. Aw aszfaltén ae
olej szervetlen komponenscinek (S, N, 0) hordonsjn. Apoliris bincai és polaris csoportjai miatt
[eldisul az olaj-vi emnlzisk hatérfeliletan ¢s stabilizalja asokat.

Kisérleti munkam sordn az asafultenck (cJaleti fosziltség csshlents hatdsat vizsgltam
¢s meghatirostam azok  krittkns miccllaris  konoentricisértéket aromds-ahifés sasnkidrogen
elegyekben. Tanulmdnyostam nehiny mestorséges tonsidnek ox assfoltén peptizscisa dllapotira
gyokorolt hatasit az UV spektrofotometria madszersvel. (")sszefﬁggést alloptiottam meg a
peptizicis mértéke s oz emulgedls hatis kozstt, Munkém jelentés résuét képesi az aszlaliénnel
stabilizalt emuliis allanddsagat és reolsgiat tulajdonségait meghatirozs tényeask vizsgilata. Egen

vizsgélatol: célja a természetes E{é’oiaj_emulziél& destabilizalasanak uPﬁma'!is megolclésa.
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A HSO4'/SO42“— és AgT-ionok szimultin adszorpcidja
polikristalyos aranyelektréodon

Papai Kornél

Veszprémi Egyetem, Radiokémia Tanszék

Témavezets: Dr. Varga Kalmén egyetemi docens

Az Ag'-ionok elélevaldsa (underpotential deposition), valamint az Ag—adatopmk :
altal megndvelt HSO4'/SO42‘-adszorpcié értelmezése évtizedek oia foglalkoztatja ay

kutatbkat. A témakérben folyd vizsgilatoknak gyakorlati aktualitist ad az a tény, hogy 2

Paksi Atomer8mii VVER tipusi reaktorblokkjainak p:'dmer hl’it(’)’kﬁr.ében a 1r'ad1oaktivE 3
szennyez6dés (kentaminécio) dont§ hnyada az HO0mA o izotdpnak ttllajd?nitl1at'0. Az Ag-:
levélas kinetikajénak és a rétegképzidés mechanizr_nu_sz’mak ianuhn'rinyqz?s?l‘— iav!atokban;
- lehetdséget nyljthat a hatékony felilletvédelmi, illetve dekontamindcios médszerek:

kidoigozaséra.

A VE Radiokémia Tanszéken tovibbfejlesztett in situ radioizotépos nyomjelzéses:
technika - voltammetrids mérésekkel kombinalva - eredményesen aikalnla.zhaté a
kérdéses ionok szorpeiéjdnak tematikus vizsgélatira, Az 110“’Ag—mf,1 jelz?tt Ag -.10110k ési
a 338-nel jelzett HSO4’/SO42'-i0n0k megkGtidése joi mérhetd a - kizelmiltban kialakitott: »

~ dE/dX B-plasztik szeintillaciés detektorral.

Elfad4dsomban bemutatom a vizsgalati madszert, a kidolgozott detektilasi eljarast.|

valamint a HSO4'/SO42‘- és Ag*-ionok aranyfeliileten lejdtsz6dé adszorpeidjire:
vonatkozd kisérleti adatokat.

A radioizotépos nyomjelzéses és voltammetrifs mérések alapjan a legfontosabb

kisérieti eredmények a kivetkezbk:
(1) A B-plasztik detektor alkalmas a vizsghlt speciesz 4ltal emittale B -sugdszés’
mérésére. A mhsodlagos sugirzasok (y-, fekezési- és karakterisztikus rOntgensugdrzls)

zavard hatdsa a mérés sordn elhanyagolihatd.

(2) Az Ag'-ionok levaldsa a teljes vizsgdlt potenciditartomanyban detektalhatd az

aranyelekirédon. A feliileti boritoitsdg jelentGsen alacsonyabb a moneréteg borftottsdgnil?

(B<0,15), és alapvetden fiigg a kisérleti kdriiiményekt6l.

(3) A felileti obbletkoncentracié értékekbdl, valamint a n}ikroco'uiomblnetrié;Z
adatokbol a levait Ag-adatomak elekiroszorpeiés éllapota meghatérozhatd, amely Ag—._; :

oxidok (Ag,0, AgO) képzddésére utal az aranyfeliileten.

4 A HSO{/SOf‘-ionok adszorpeitjdnak mértékét az Ag_—adatombk jeienlé’:le:E
jelentdsen megnéveli az oxidimentes aranyfelileten mért értékekhez viszonyitva.
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GAZFEILODES VIZSGALATA AZ OSZCILLACIOS
BELOUSZOV-ZSABOTYINSZKII REAKCIOBAN

* Pintér-Szilveszter okl. végyészmérniik, Nagygybry Szilveszter 1V, évf. BME

Konzulens: Dr. Noszticzius Zoltdn egyetomi tangr
BME, Kémiai Fizika Tanszék

A Belouszov-Zsabolyinszkij reakci az fin. oszeillicids reakeidk csaladjaba tartozik,
ez agy vagyis kémiai nemlinesris divamikei rendszer. A reakeidt sokféle modon vizsgaltik
mir, A BME Kémini Fizikas Tanszékén a reakeid folyaman keitkezett ghz alak végtemék
vizsghlata irdnydba fordult, ugymnis it fedezték fel a szén-dioxid fejlédést kis&rd szén.
monoxid {ejlddést.

Ez a TDK dolgozat hirom & részbél 4. Az elsé rész egy olyan szimitbgépes
mérbrendszer épitését isinerteti, amelyndl a szAMIOEED négy csatorndn gylijii egy oszoillicios
reakeid joleit. A négy csatorma kiziil kettd a CO; illetve a CO niennyiségét méri Ggy, hogy a
fejl5ds ghzokat Mg vivigiz lmjtia ki az oldatbolf, majd katalitikus metanizieid utdn
tngioiizacios detektor méri. A misik két csatorna ezzol egyiddben két elektréd potencialjit
kisvetiy egy bromidszelektiv és egy platina elektrodét. A mérrenszer egyik f& jdonsaga,
hogy & COy & CO méréséi egyszerre és folyamatosan teszi lehetdvé. B mérési dsszedllitds
oszeilticids reakeidkra t&ténd kipuobdlasival zdrl az elsé rész, amely ényegében Pintér
Szilveszter diplomanuak4jdra épiil.

A misodik  rdsz  nz  oszeilldle Belouszov-Zsabolyinszkij reakeid  egyik
részrendszerének, 1 Ce¥tanalonsay reakeianak a vizsghlatit tastalmazzn. Bzen vizsgilatokat
MNagygylry Szilveszter végezte az el6z8 vdszben ismerletet! mérSreuszerrel B renkeid
fanulményozdsinak akivalithsdt az adta, hogy a Matburgi Fiilop Egyetem Fizikai Kémia
Vanszekén (mely tanszékkel szoroman egyittmikdilnk a BZ reakeid kutatisdban) érdekes
felfederés sziileteit. Megdllapitisl nyent, hogy a Cett-malonsav reakcidhan képz&d8 swabad
gySkk nem  diszproporcionilédnak, hanem  rekombinilédsak.  Vagyis ez eddig
intermedietként feliclelezett tartronsav nem képzddik, hanem helyette t8bbek kbzott etin-
teirakarbonsav jelenik meg. Fontos fett ezért a Cedtonatonsav rerkcio Clp fejlddesinek
vizsgilnia. lsdsorban azt kellett megvizspiln, hogy téténik-e dekarhoxilerddés a reakeid
elsé szakaszAban.

A dolgozat harmadik részét tulijdonképpen a masodik részben Ffelveiett probiéma
inicidla, Nevezeteson annak elddntéséhez, hogy a €Oy a reakeid mely fzisiban keletkezik
renkeidsebossép-idd diagramea van sziikségiink. A renktor és a csSrendszer viszont szt a
dingramot tibbé-kevésbé kisimitja, mire a CO mint CHy a lingionizéciés detektorba jud.
Bzéri seikadg van a detektordram-idé. diagramnak o reskeiésebessép-ids diagranund vals
vizzznszimoldsra. Ezt a feladatol hivatott megoldant az a "dekonvolvals” progeam melynek
fejtesztése jelenteg is folyik. E fejlesztés elsGsorban Pintér Szilvesster diplomatety utdni
munkdja, A midszeil &5 az elsd bizintd eredményeket ismerteti a harmadik betsizzé rész,

Az credményskbl annyt Lévetkestetds mirls levonhatd, hogy & o’ *.malonsay
reakoibban o teakeit elején felléps kevés CO; egy mellékreakeit erednisilys, aholis a
malonit gyok rekonibindeié helyedt dekaboxilerfidik.
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FLUORESZKALO MOLEKULAK VIZSGALATA
SZEMIEMPIRIKUS KVANTUMKEMIAI MODSZERREL

Rosinger Boglirks, II. évi, matematika - kémin

Témavezet8: Dr. Kunsigi Maté Sdndor
JPYE Kémiai és Bivkéniiai Tanszék

Egyes heteronukleéris aromés vegyilletek fotokémiai reakeidban ftalakulnak, és ezt a folyamatot
fémionok kataliz&ljdk. A termék fluoreszcencids tulajdonsiga alapjdn kvantitative mérhet§ a
katalizdtor mennyisége, Bzért fontos, hogy nz ilyen szerves vegyiileteket kiilinboz8 elméleti
vizsghlatoknak vessilk ald. Az dltalunk vizsgilt molekula a 2,2 -dipiridil-keton-niketinsav-Iidrazon
fotdkémiai reakcidjinak @ terméke. A reokeidt Mn(lDYionok kataliziljigk, ezért a folyamat
Mn(Iljionok  meghatirozdsirn  haszodllatd,  Viesgalataink célin  a  katslitikus  termék
konforméciéanalizise volt.

A molekulaspektrumok kvantumkémini éctelinezése egyérielmiivé tetie, hogy a szerkezet #s az
anyag spektroszképini visetkedése kizbtt szoros dsszefliggés vasn Fzért kiemelkedd jelentfsbytiek o
motekula lerszerkezetére irinyuld vizsgilatok. A konformicis, mint o teljes energia figgvénye, a fix
belsd koordinitik { ktéshosszak, kitésszgek, torzibs szbigek ) kijeldlasével &s néhiny figgetien
viltozénak tekintelt paraméter varifcidjaval vizsgithato,

Munkéink sorfn a MINDO/3 szemizmpirikus kvantumkémiai mbdszen alkalmaziuk. Szimitdsokat
végaztunk a molckula két izoldlt gylidije dltal bazfirt torziés szdg 36 helyzetében. Meghatiroztuk &
molekula teljes energifjat o gylrlik egyes konformébcibiban, majd megillapiioliuk az egyensilyi
konfostmfictdt, mely a két gyiiri 60 fokos helyzetében vaidsul meg. A kapott energiaditékekbsl
kiszdmitotiuk a molekuln roticids ghtjhl, mely 1.202 eV,

Meghatdroztuk 2 molekula elektronjai energitinak és & magok Coulemb-taszitissbd! szérmazé
potenicidlis energin értékeknek 2 konformicié villozhsits! vald fligpéset.

Vizsgflataink sordn killénts figyelmet forditottunk o lidseloszlés tanulindnyozdshrn. A torzibs
szig viltoztatisakor az izoldlt gy(irlik kizbtt kotést 161esitd két atom 15liése hasonld, viszont a
gytirlk 18litsdsszegének vilozhsa ellentétes irhny\, ezért o (5libseltolodis o gylinikdn beliil megy
végbe, oly médon, hogy az elekironok egy része a 110-190, valanint 220200 fokos tomzids szdg
&rtékeknél a molekula gy(irit kapesolodist helyének kdrnpezetében, mas esetekben a kapesolddast
Telyté] thvoli lurteminyokban tartbzkodik.

Elméleti ecredméoyeink el8segithetik a 2,2'-dipiridil-keton-nikatinssv-hidrazon & az izo-
nikotinsav-hidrazon tipush vegyiiletek fmion-katalizalt reakcidinak tervezését,
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VOLFRAM-ALEEN-KARBEN KOMPLEXEER
MOLEKULAMECHANIKAI MODELLEZESE

SZILAGYI ROBERT
Veszprémi Egyetem
Szerves Kémia Tanszék

Bzédmos fémorganikus reakeid intermedierje Atmenetifém-alkén-karbén komplex. Hyen
reakei6 az olefin metatézis is. Mechanizmusa ma mér Altaldnosan ismert és elfogadott: a kar-
bénkomplex az olefinnel metalla-cildobutant képez, amely egy 1j olefinre és egy 1ij karbénre
bomlik. Véleménytink szerint a reakeid egyik kuleslépése az olefin koordinilédsea a karbén-

"+ komplexhez. Bzt a n-komplex képzodést koveti a mar emlitett katalitikus ciklus.

A volfrém kizponti atomot tartalmaré vegyitletek a legaktivabb metatézis katalizdtor rendsze-
rek kizé tartoznak, Ezel tanuwimanyozdsa, mind elméloti, mind pedig kiséricti szemponthél ta-
nulsdgos és hasznos lehet,

Munkénlk sorédn elsésorban az olefin metatézis reakeitkban észlelt regic- &s sztercoszelek-
tivitds okainak kideritésére folytatunk vizsgélatokat. Ennek érdekében kisérletet tesziink a
katalitikus cildus intermedierjeinek pontos szerkezeti lofrdsdra, hogy ezek ismeretéhen fogla-
kozhassunk a reakciék elemzésével.

Elst allomésként, kifejleselettink egy MM2 tipusd erbteret (METMODL), amely nagy pontossig-
gal frja le az steztrisen koordindlt volframn-karbén komplexek szerkezetst. Kozel 600 1 paramé-
tert vezettiink be. Errfl a bézisrdl 1éptink tovabb most.az alkén-karbén-, és késtbb majd a metalla.
ciklobutén-komplexeket loiré erdterckre,

A médszerimk lényege az, hogy az irodalomban felielliets molekulaszerkezetek alapjdn para-
métererzik fel a méar emlitett moleknlamechanikai erdteret hatszorosan koordinlt, 1]2 tpusa
volfrdm-olefin-karbén-komplexekre. liyen komplexek képzédnek azekban a rendseerskben,
ahol &tszir kordinalt karbént tételeziink fel prekurzorként. Kisérleti szevkezeti informdcisk hi-
dnydban kvantumkémiat szdmftdsol eredményeit haszndituk paraméterczésre. Az 1Uj erdteret
METMOD2-nek nevezlik el, A paraméterezés soran az dsszegyjtolt szerkezeti adatok alapjén

nemesak a METMOD2 eréteret készitettiik el, hanem kiteyjesztettitk a METMOD] erdtér al-

kalmazhatésdgdt a hatos-koordincitjn karbén-komplexekye is.

A METMOD erdiér-csalad 4tlagosan a kivelkez$ ponlossaggal reprodukslia a kisérleti
molskulaszsrkezeteket:

Erdtér Komplexek RMS illesztés hiba (A)
| %)
RR 0.03-0.05
METMOD1 . WLiC . 3-0
WL'sCR'R* 0.05-0.06
METMOD2 | 1%-alkén-WL4CR'R? 0.06-0.08

L=T,Cl Br, I, OR, O8iRa, 0S03CFs; L' = CO, Cl

& szémitasok alvégzésére a PCMODEL PI V4.0 kereskedelmi szoftvert haszadlink, A
hardveres hatterc két Silicon Graphics wunkasdliomss biztosftotta.

Témavezetd: Dr, Beneze Lajos, egyetemi tandr
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p-ciklodextrin zarvanykomplexck vizsgalata pozitronannihilclés
spektroszkoplaval

Trrsoly Robert, V. vegyész

‘Témavezetd: Sitvegh Kdroly
ELTE Magkémiai Tanszék

A ciklodexlrinek (CD) ipari & tudomdnyos felhasznlasa szinte kizéidlag
zArvanykomplexképzd sajilsigukon alapul. Ezért fonlosak nzok a viesgélatok,
amelyck az ilyen molekulaasszociatumok képzBdésérti, vagy szerkezetérfi]l adnak
felvifgositist. A legidbb fellaszndlds szildrd anyagokat igényel, igy a szildrd
{izisban vépzeti vizsgdlatok nyfjthatjak a leghasznosabb informdeiokat szdmunkra.
A liagyoményos médszerek (tontgen-diffiakeio, NMR, IR) csak kotlatozolt
informaciokat adnak ezekiSl a vegyiiletekeBl, Fontos tebat egy olyan wmédszer
bevezetése a szildrdfizisi ciklodextrin—zérvanykomplexek vizegélaldbe, amely
egyértelmfl valoszt ad arra, hogy valdban képzéiddit-e a vart zarvinvkomplex, és
amely atkalmas a vendégmolekula koncentracidjinak meghntdrozdséra.

Erre a feladalra bizonyult megfeleld eljarisnak nz dltalunk alkalmazoit
pozitronannihilicios spektroszkédpla, amely az anyagokban 14v8 szabad térfogatok
véltozasira roppant érzékeny modszer. llyen szabad térfogatok ui. a ciklodextrin-
liregek, amelyek a komplexképzBelss sordn "beltltBdnek”™. A B-CD-ben képafidsit
orto-pozilrdnium (v-Fs) életlartamanak, il relativ inlenzitdsdnak kévelésével ezeket
a véltozasokat figyethelliik meg. Ezek alapjan pedig eldonthetd volt, Liogy az adott
vendégmolekula valdban képez-e zdrvanykomplexet a B-CD-nel; valamint a valadi
komplexek esetében a vendégmolekula-fartalom meghatdrozhatd volt szilird
fazisban. A munka sorin egyrészt a.gybgyszeripar szdindra fonlos vegyiiletek
(piroxicam, molsidomin, indomethacin), masrészt a mddszer kidolgozisa és
elienfiizése szempontjabdl érdekes kisebb mdlekuldjit anyagok {mentol, tolusl)

pozitronannibilicios paramétereit Laliroziuk meg. Az eddigi eredmények alapfén

mddazeriink dlaldnosan alkatmazhatd lehet egyéh vegyliletek esciében is,

A fenti eredményeken kivill megdliapiiottuk, hogy az o-Ps érzékenyen reagal a
vendégmolekula aromas jellegére, ami lehetBséget kindl a molekulaszerkezet és a
pozitronannihildcio dsszelliggéseinek tovabbi feltdrasa fels,

GRAFIT-ViZ HATARFELULET MERESE
PASZTAZO ALAGUTMIKROSZKOPPAL

Torma Vikiéria, Il évl. vegyész

Témavezetd: Nagy Gébor
ELTE Fizikai-Kémiai Tanszék kihelyezett laboratériuma, KFKI AEKI

A paszibzd alagltmikroszkdpot (Scamting Tunneling Microscope) 1982-ben talalia fel
Gerd Binning és Heinsich Rolirer, Ezzel 0 fejezetet nyilottak a feliletkutatasban, Ez a méd-
szer lehetSvé teszi hogy atomokat lathassunk a legkillonbozébb vezetd feliletl anyagokon.
Vizsgalni lehet vele vezetd kerdmiakat, félvezetGk és szupravezet8k feliiletét, kdvetni lehet
tassu felileti folyamatokat és elektrolit-elektrdd hatarfeliileti folyamatokat is.

Az alagitinikroszkop miikGdése azon a tényen alapszik, hogy az elektron (inint birmely
mas részecske is) olyan energiagdton is at lud hatolni, amihez klasszikus értelemben nincs elég
kinetikus energidja, Egy hegyes tii és a minta kazé fesziltséget kapesolunk, majd a tiit olyan
kozel vissziik a felilethez, hogy létrejtjjtn az alagiijelenség, vagyis aram induljon meg
kozotlik, Ekkor a minta betdltott energiaszintjeirsl a tii Gires szintjeire vandorol az elektron.
Az gy keletkezelt alagitaram mérhetd, A mérés sajnos nem rutinszerti, Ez a fellépd nagy
neiézségek mialt van. A legnagyobb, és a mindennapi mérést leginkabb megnehezitd
probléma a megfeleld mindsépd wi elkészitése. Ha upyanis alomokat szerelnénk latni, akkor a
i végen is legleljebb epy-két atom lehet, ezt nagyon nehéz elérni. Ezért a tilket viszonylag
kinnyen kezelhetd anyagokbol (wollrambal, vagy platinabdl) készitjik, A (it készihetjok
mechanikai vagy elektrokémiai Gton. Az utdbbi esetben az anyagot mepfeleld geometriai
elrendezésben tOinény l0pgpal elmaratjuk. Bzt a médszert els@sorban wolltam tikadl

. haszniljuk.

Ha a td ¢ a minta kozott vikuum van, akkor az dram tavolsigfiigpése exponenciilis.
De a til €3 a minta kozé barmi mast is tehetiink, amiben a ti viszonylag kdnnyen mozog. Mi
vizzel kisérieteziink, A lémavezetém platina-viz hatarfelifetet vizsgalt alagitmikroszkdppal,
és molekuladinamikai szdmitisokat végzett hasonld modelirendszeren. Azt tapaszialla (a
mérés €s o szdmitdsok Osszhangjaként) hogy a platinafeliileten van egy viszonylag erfisen

. kapesolodd vizréleg, amelynek hatdsa az alagitaramn-tivolsig diagramokon is jol lilszik. A

viz nedvesiti a platinit. De mi a helyzet nenmedvesité mintik-esetén?

Ennek felderitésére mast grafit-viz hatarfelileteket tanulminyozunk. A mérésekhez egy
kitlonleges fijla, HOPG-nek nevezelt (Highly Oriented Pyrolitic Graphite) anyagot
haszndlunk, awelyet kiltnlegesen szabilyos szerkezele tesz igazan alkalmassi a haszndlatra,
Az eddigi mérések eredményei arra utalnak, hogy a viznek lehet valamilyen specialis
struk(Grafa a gralit kozelében. Ezt azért gondoljuk, mert az dram-thvolsig diagramok alakja
fugg attol, hogy milyen gyorsan tavoliljuk, vagy kozelitjiiik a tit, és hogy a mintinak éppen
melyik része felett vizsgalodunk, és azért is, mert a tavolsagfliggés nem exponencialis (mint
azt vérnank), hanem kozelitbleg linedris. Terveink szerint az alagitdram vizes kozegben
tapasziall tAvolsdglipgésének  ponlosabb meghatdrozdsa tdn  mepéllapithatuk  az
alaghtitmenet kozelében tarldzkodd viz-molekuldk elekironjainak az alagitalmenetben
fellépt potencidl alakjara gyakorolt hatdsat. EbbSI tudnank kovetkeztetni arra, hopy az
alagiitdram hatasira végbemegy-e n viz-molekulaknak valamiféle rendezfdése,



THLOIESEN DISSZOCIALOHD BROMI IOK 2
JODIDOK VILLAMOS VEZETHSEHENEK ARTIVALASI
ENERIITAT

Téxdk Imze 48 Leveles LAszld, IV dves vegyds® hallgaték

“Babgg-~Bolyai" Tudomdnyeéyetem, Kémim éz Vegydészmérnski Kar
Kolozgvéar

A bromidok ém jodidok irodalomban kozdlt vezet&képeaaégi
adatalbdél (1,2) szémitettuk a vezetés aktivaldsl energléjst (B.)
¢z  hémérmékletl egyldtthatéidt (p) -kiilénbsz8 hbmérsékleten ¢s
oldatkoncentraclidnal, A zTendelkezémre 4&llé adatok széma és
megbizhatéshga fidggvényeben hérom médszert Javasoltunk. NAdh&ny
esetben ugyanazon adatcsomag feldolgozhséra két medazert s
alkalmaztunk.

Részletesen elemeztdk 11 kation ¢ H*, Li*,¥a* K+ ,Rb>, Ce*,
NHa™,Mg®*, Ca®™ g™+, Ba™") é8 3 anion ( C1-,Bxr=-,I- } wvalawmint a
beldldkx levezethet$ halogenidek (£8leqg bromidok és Jodldok)
végtelen hig oldataira venatkozé vezetSképasségl adotail kinzs-
mitva k#l8nbozb hiémérsékleteken ( 0-60°C) a vezetdsnek agy az
aktivalésl energliédlét mint & hémirséklets egydtthatédadt., K. hs-
méxrséklettal vald csSkkenésébbl az lonok kilénb&z8 mértéks nidra-
t&oclojara &5 a vizszexkezet mzédtesémére lehet kdvetkeztetni, E.
valamint p adatok mlapjén & Ba™“ 1lon, de ffleg mz NH.™~ &3 Mg=>
lonok kfildnleges sajdtsdgot mutatnak a vizzel mint clddszerzel
valé kdlesénhatés tekintetében.

A vegyiiletek k5z01 véges higlitésban csak a HBr, HI {&sszeha-
sonlitésként a HCL), KI, XBr, MgBrx, BaBro-ra vonathozd vezetSke-
pessegl adatokbél nyilt lehetdséq E. és p szémitdsdra. L. cask-~
ken % himérséklettel e3 ez feltétlendl kapcgolatban van & viz

asszonidlt szerkezetének srétesdsédvel. Az elektrolit tEmdnysdg

névekedése is 4ltaldben E. ceékkenését eredményezl mely eisfsor-
han az elektrolitok vigszerkezet roncsolé hatiséval, kevésbé hid-
rathlt fonok s8t ilonagyreghtumok képzbdéseve) magyardzhats.

A vezetés hbmérsékletl egyStthatéim (p) Ea~hoz hasonlsé lefu-
tdst mutat dgy a T mint a o fdggvényében. r pontos értdkeinek is-
merete gyakorlatl szempentbdél i= JelentSséggel bhirhat.

A dolgozat 61 4&brin mutatla be az E.=£{t), Eamf{c), p=£{t)
&3 p=f{c} fdggvényeket. Szdmitégép segitségével lehetbvé vAlt az
ekvivalens veretSképesség (A vagy InAl, En d3 g & T &8 C faggvé-
nyében valé héromdimenziés, azémitdgépes &brazolésa. B feléletek
tiJszecfek 48 rendkivll szemléletesek, da alapos értelmezdsiik még
véxat magéra. A HBr, HI, HCl-ra vonatkozé Bua=£{T,c}) felfiletek
egymdssal hasonlésédgot im, de eltérdseket is mutatnaek.

(1. tfandolt-B&érnstein *"Zahlenwerte und Funktionen...",
2.Band, 7.Tell}, Springer~Verlay, Berlin, 13&0.

[2}. V.M.M.Lobo : “"Handbook of Electrolyte Belutions", Elsevier
Zclence Publishers, Anpstezdam-Oxford-New-York-Tokye, 1389,

TémavezetS: Dr. Muzsnay Csaba

Y

Organikus kozegii diszperz rendszerek
Kisszogil rontgenszérasa

Turi Lds216 1Léves Kémia Ph.D. Gsztindijas
Témavezetd: Dr. Dékény Imre egyetemi tanar
JATE Kolloidkémiai Tanszék

Hidrofil és hidrofob. feliilet Degussa AEROSIL szilika
részecskek szerkezetképzési tulajdonsagait vizsgaltuk benzol-heptin és
metanol-benzol biner elegyekben.

A sz6rasgorbékbol a rendszerek jellemzésére felhasznalhatod
paramétereket  ( az inhomogenitdsra jellemzd koherencia- és
keresztmetszet hossz, a Porod konstans, az invaridns, a fajlagos felitlet,
valamint az inhomogenitasi térfogat értékeit) hatdroztunk ineg
kiilénbozé médszerekkel, A szakirodalomban jol ismert, Guinier és
Porod éltal kidolgozott kiértékelési modszerrel, valamint A. Janosi altal
javasolt I(h)-1/n.,2 szérasglirbe reprezentacio felhasznalisaval
hatdroztuk meg a fenti paramétereket. '

Az igy kapott SAXS adatokat dsszevetettitk a mar korabban
mért szorpeids és viszkozimetrids mérésekbs! szamolt
szerkezetképzési s stabilitasi paraméterekkel, melyekkel j6 egyezést
tapasztaltunk,

Ezzel a médszerrel lehetdségiink adédott arra, hogy a
diszperzios kolloidok (emulziok, szolok) vizsgdlati eredményeit egy
Ujabb, az eddigi médszerekto! Riggetlen metodikdval megerdsitsitk.
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A STRUKTURALIS MODELLEN ALAPULO INVERZ DINAMIKUS SZIMULACIO
ES ALKALMAZASI LERETOSEGE!

Serguei Perez Uriza

Témavezets: Csukés Béla

A megmaraddsi folyamatok .modellezésénél a vildg természetébsl addddan, de
célszerliségi megfontolisckbol is gyakran érdemes akiiv és passziv épltSelemekb6] §l1é diszkrét
modelleket alkalmazni, A passziv mérlegelemek a jellemzd additlv mértékek olyan elegendBen
kis (Osszetartozd) részeit frjak le, amelyekhez az adott vizspilat sordn kézellt8leg allands

mindségeket rendelhetiink. Az aktiv elemi vdltozésok a kiilonféle additlv mértékek dsszetartozo.
csikkendseit s nivekedéseit eredményezd elemi folyamatokat modellezik. Ennek mepfelelfen

az aktiv elemek

-~ egyrészt tartabmaznak az adott elemi folyamat ok-okozatilag helyes kiszimltisihoz °
sziikséges passziv elemekbeli jeliemez8k listdjat és a mepfeleld formulara valé

hivatkozést,

- mdsrészt meghaldrozzdk a szoban forgd folymmatban slszdmolandé esdkkend &

nivekvé mennyiségek sztochiometriai egyiitthatokkal készitett listajat,

Az ok-okozatitag helyes kiszdmitds és a sztéchometriai szempontbél helyes elszdmolds
teljes elvdlaszthsn lehetvé teszi a vizsghlt folyamat id6ben visszafelé 15riéné szimulici6jt.
Ehhez minddssze arra van szitkség, hogy sz Bsszes sztdchiometriai egyiitthaté ellentettjét

haszniljuk, azaz oz additiv mérték cstlckentések helyett niveléscket illetve novelések helyett |

csdkkentéseket alkalmazzunk.

A technolégiai rendszerek irdnyitdsinil 2z Irdnyitoit megmaradasi folyamat modelljét
hagyomdnyosan az frinyitasi folyamat “tandcsaddjaként” haszndljuk. Bgy mdsik alkaimazdsi
lehet8ség reflik a direkt {idSben eldre haladd) és inverz (id6ben visszafelé halads) szimuldcié
egylittes alkalmazasdban. Iyen médon ugyanis minden megmaraddsi folyamathoz egy olyan
természetes szabilyozo rendelhets, amely a kdvetkezéképpen mikadik:

Az eldre szdmolds utdni (jovdbeli) iddpontban az alapjeleknek megfeleléen médositott
medellt visszaszimolva megnézzilk, hogy milyen mértékben kellene médositani a bézis
mérlegelemekhez tartozd -extenziv mennyiségeket. Bzutdn a bizis mérlegelemekre haté
villtoztathatd aktiv elemek (pl. dramok) eljelét és szidchiometriai koefficiensét figyelembe véve
meghatdrozzuk, hogy milyen méréki valtoztatdsuk sziikséges a bézis mérfegelemekben
megvalositandd valtozdsok eléréséhez.

A algoritmus ugyanigy mfikédik identifikdlésra azzal a killdnbséggel, hogy a

viltoztathatd aktlv elemek nem Aramokra vonatkoznak, hianem a fenomenoldgikus formuldkhoz
tartozd paraméterckre.

o1 -

POLY(N-METILPIRROLYHEXACIANO-FERRAT
FILMELEKTRODON FELLEPO KATIONHATAS
TANULMANYOZASA

ZSOMBOK ZSOLT V. évil vegyész
Témavezetd: Dr. Visy Csaba egyetemi docens

JATE Tizikai Kéiniai Tanszék

A szerves vezetpolimer filmelektrddok egyik jellemzd sajatsaga, hogy a
vezetd-szigeteld atmenctet az  elektroneutralitis  szabilya szerint
ellentétes toitéstt ionoknak a rétegbe torténd be-, illetve kidramldsa
kiséri. A legegyszeriibb esctben az oxidalt polimer pozitiv toltéseit a
rétegbe bearamld anionok kompenzaljak. Redoxi anionnak a filmbe valo
beépiiésével annak viselkedése megvaltoztathatd, &s a film kationcseréld
tutajdonsagokat mutathat.

E jelenség vizsgilata céljabdl a poly(N-metilpirrol) filinelektrédot
[Fe(CN)g]*-  ionok  jelenlétében  keészitettik  potenciosztatikus
potenciallépcsd technika atkalmazasiaval. A réteg viselkedését killonbdzd
mindségit  és  koncentracidjil  sdoldatok  jelenlétében  ciklikus
voltammetrids médszerrel tanulmédnyoztuk. A vizsgdlatokat Nat, KT,
Lit, MegN* és EtyN* kloridok esetére terjeszeettik ki,

Megfigyeltitk, hogy a filmbe beépitett redoxi anion redukeidjénak
tulajdonithatd  elektrokémiai folyamat potencialja figg a jelenlévd
kationtol, melybl arra kovetkeztettiink, hogy a folyamat sorén a rétegbe
kationoknak kell beiépnie. A réteg a kitlonbozd kationok szamara eltéré

- modon ‘atjarhatd’, mely sajatsag a polimerfilm porusos szerkezetébdl

fakad,

A redoxi anionnal kiépitett poly(N-metilpirrol) elektrod ezen
megfigyelt sajatossaga ajapjan felmeriilhet esetleges kationeserélékeént
torténd alkalinazasa.
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A METANOL. METIL-FORMIATTA TORTENO DEHIDROGENEZESENEK
VIZSGALATA Cu-Zr OTVOZETEN

Ifjabb Domokos Liszlo, IV. évli vegyész

Témavezetd: Dr. Katona Tamads
JATE Szerves Kémiai Taiszék

Az amorf dtvizelek felhaszndiasa katalitikus szintézisekben a kalaliziskutatds egyik
legtjabb agat képviseli. Szdmos példat ismeriink arra, hogy az amorf prekurzorbo! készitett
katalizatorok a klasszikus modszerrel eldallitolt polikristalyos megfeleldikhez képest jelentésen
eltérd, kilonleges viselkeddst mutatnak a vizsghlt reakciokban. A JATE Szerves Kémial
Tanszékén modelireakcidk hasznalatdval az amorf Cu-Zr divozeteket tesztelték az alkoholok
dehidrogénezésében. Jelen munkaval a célunk az volt, hogy a modellreakciok korét egy
iparilag és etméletileg is fontos reakcira, a metanol metil-formidtth 1o1ténd dehidropénezésére
is kiterjessziik. '

CuyeZrss nominalis dsszetételll dtvizetet vizsgaltunk athramiasos mikroreaktorban. A
metanolt szaturaldssal jutiattuk a vivGgzba. A reaktort eclhagyd ghzelepy analizisét
hagyominyos ghzkromatografias illetve kifapyasztas nelkdiili (on-line) tomegspekirometrids
modszerre! végeztik. A mérések automatizalisa és a kiériékelés szamitogépes integrald-
rendszer segitségével tortént,

Célkitizésiink  volt a lehetséges reakcidiranyok Felderitése, valamint empitikus
dsszefliggések keresése o termékosszetétel és a katalizitor dllapota kozott. Vizsgaltuk az
elokezelések, a reakciokorilmények megvaltoziatisnak hatdsit a katalizétor aktivitasara,
szelektivitashra és stabilitasara. Terveink kozt szerepelt a lehetséges reakciémechanizmus
izotopjelzéses technikaval torténd felderitése. )

Megallapitottuk, hogy az amorf Cu-Zr prekurzorbot elballitott katalizitor 2 metanol
dehidrogénezésében aktivnak bizonyul, aktivitasa nagymértékben fligg az cldkezelés modjatol,
A katalizator aktivithsdval a reakcidiranyok is valtoznak, & metil-formiat metlett szén-monoxid,
szén-dioxid és viz képzddik. A termékek kozstt kis mennyiségben kimutaituk a formaldehid-
metil-acetalt, ami a reakcid egy lehetséges intermediere. A mérési eredményekbdl kideridlt,
hogy a metil-formiat a 200-240°C hdmérséklet-tarioméanyban nagy szelektivitassal képzidik.

Hidrogénezési kisérleteink fényt deritettek arra, hogy a Cu-Zr dtvpzeten a felileti
Cu(ll) és Cufly allapot réz alacsony hdmérsékleten rédukalhatd a metano! dehidrogénezése
kozben in sifu felszabadulé hidrogénnel. Az igy eldatlitort katalizator & reakeid szempontjabol
egyenértéki a kimeritd hidrogénezéssel kapott felitlettel.

Az-izotopjelzéses mérések az irodalomban lefrtakhoz képest bizonyos anomalidkat

- mutattak. A foliletre vitt deutérium mennyiségének véltoztatdsaval egy G tipusa

reakcibmechanizmus tétképességét vizsghituk. A részletes témegspekirometrids analizis
sz&mos Altalunk feltételezett mechanizmusiépést megerdsitett. Ez arra utal, hogy a reakeidt
Cu-Zr katalizitoron mbs alapokbol kiindulo, osszetettebb mechanizmus szerint irhatiuk le.
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A KALIUM-TRISZOXALATO-VAS(IH) ALAPU AKTINOMETER

ALKALMAZASI TAPASZTALATAI

Fazekas Zsolt, V. vegyész

Témavezetd: Dr. Szalay Tibor
KLTE Fizikai Kémlal Tanszék

A vas(li-oxaldt alopl aktinométer régdta ismert &s széleskérben alkalmazott
rendszer, Vizsgdiata fizikal-kémiat laboratériumi gyakorlat keretében éppugy alkalmas o
fotokémla térvényelnek megismerésére, mint oz wani-oxaldté, annak hétranyos
tulojdonsagal  (kdmyezelszennyezds  radioaktiv 'onycgokkci) nélkdl,. A haligatss
gyakoricton o fotokémial reakcidban képzédatt vas{ld) o-fenantrolinos rmeghafarczdsa
(hagyomdnyos modszer) mellett bevezetiik o veasiih mennyiségének koézvetlen
speldrofolometrids mérgsét és egy ezen dlopuld kiértékeldsl eliarast, Emialt aqz
dltalénosan  hasmalindl  joval Kisebb  koncentrdcldji ' oidatokat hoszndltunk  és
reprodukgihatatlan evedményeket koplunk. A hibaforrdsok (Pl d  lampa
fényerdingadozasa) felderitése utdn sikerdit erecdményeinkef reprodukdlhatéva tennl. A
tapaszialatokat  hosznositva  lehetséges  lesz qz  UV-dézis  mérése folyékony
sejttenyészetekben In situ, ’

A rendszer érzékenysége az oldoit oxigénre kordbban is ismert voit, de részletesen
nem tanutmdnyoztdk a fotolizlsre gyakorolt hatasat, Vizsgdlatainkkal bizonyitotingk
vélilk, hogy oz oldat oxigéntartalma blzonyos mértékben képes visszaoxidaint a fotolizls
termékeként keletkezelt vasti4 vastil-a, amt a maradék oxeldttal dra karnplexet
képez. Emictt a fotolizls latszdlag lasstibb lesz és ennek kdvetkezmenve a kétszakaszos
bomldasgdrbe. (A h'ollgdféi gyakarlat kiértékelésében oz oxigén nem szerepsl, de o
mérést igy ié tanulsagosnak terfiuk. mert a haligatok gyakorolhatjak ket parhuzamosan
végbemend folyamat sebességl dllanddinak egyidejii meghatarozdsat) Ha o tnem
kevert) oldat &sszes oxigéntartalmo felernésztédik, o bomias gyorsyl, A bamldsgirbe
lefutérsa fOgg o vasiilly:oxaldt ardnytél is, nagy oquéffeles{sg'esetén G bomid: a masodik
szakaszban lelassul, ckdr meg Is.4ll, majd Gjra felgyorsul, amikor oz oxigén az oldatbd!
effogy. A szamiidégépes modell alatdmasziotta oz oxigén jeleniGségs!, tfovabbi
vizsgdiotok szikségesek viszont @ rendszer leirasahoz oxclatfelasleg mellett, A hormogén
(folyadék) fGzisban végrett kisérletek megmutatidk, hogy az akfinométer tulojdonsagal
szabdlyozhotok, az it szerzett fopasztalatokat zselatingdlbe dgyazott akfinométerek
készitésekor hasznositani tudiuk. :
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ASZIMMETRIKUS HETEROGEN KATALITIKUS HIDROGENEZESER

Fador Karina V, évf,, BME

Konzulens:dr. Tungler Antal docens
BME, Szerves Kémiai Technologial Tanszék

Napjainkban a vegyipar egyre inkibb igényli az optikaimg tiszta termékeket
eredinényezd szintetikus wtakat. Bz igen fortos kévetelmény a katalizis mindhirom,
heterogén, homogén, enzimes teriiletén,

Az optikailng aktiv vegyiletek redukcidval 16rténd elGallitasinak modjai:

1. Kirdlis redukaldszerek felhasznilisaval;

2. Homogén flzist katalitikus hidrogénezéssel, kirdlis fémkomplex katatizdtorokkal;

3. Optikailag akdiv szubsziratok diasziereoszelektiv redukeitjival; ‘

4. Heterogén fazist katalitikus hidrogénezésse!, kirdlis vegyiilet jeleniétében;

3. Heterogén fhzisti katalitikius hidrogénezéssel, kirdlis komponensekkel modosiott
katalizatorokknal. .

Kisérleteinkben ez utobbi médszert-alkalmazva viesgltuk az efil-piruvét & a keto-
pantolakton helerogén katalitikus hidrogénezését kiilénbdzé hordozés Pt katalizhtorokon.
Kirdlis hozzététként (-)-14,15-dihidrovinpocetint, illetve &sszehasonlitisul (-310,11-
dihidrocinkotidint hasznaltunk,

Tapaszialtuk, hogy = difidiovinpocetin kirklis hozztét mind oz etil-piruvat, mind a
keto-pantolakton hidrogénezéssben a dihidrocinkonidinnel dsszemébrhetd hatisit. A dihidro-
vinpocetin kirdlis hozzitét metanolban, a dihidrocinkonidin kirdlis hozzatét toluotban
eredinényez nagyobb optikai termnelést. .

Mind az etil-piruvat, mind a keto-pantolakion hidrogénezésében a hifkezelt PYAIRO
/lansset katalizitor adta a legnagyobb ehantioszelektivitast

Blil-piruvat hidrogénezésében diliidrocinkonidint alkalmazva kiralis hozzhitétként, a
katolizétor elézefes hikezelése nivelte a reakcid optikai termelését. A katalizatornak a
médositd oldatival 1Brént eldkezelésének nem volt jelends hatasa, Mind dihidrovinpocetin,
mind dihidrocinkonidin hatdstra néit a hidrogénezés sebessége.

Keto-pantolakton hidrogénezésében o katalizétor hiskezelése, illetve a modosité
oldatdval valo elfkezelése egyarfint ndvelte az optikai fermelést.

Abhoz, hogy a reakeid enantioszelektivitdsit eredinényez katalizfitor-médosita-
szubsztrifum kéleséinhalisok fermészetét felderithessitk, tovibbi kisérletek sziikségesek.
Bzek sorin vizsgalni fogiuk a hidrogénezés enantioszelektlivitisinak és sebességének a
dilidrovinpocetin kirdlls hozzatét, az ecetsav adalék mennyiségétsl, a konverzi6tol vald
fliggését. Méréseket végzilnk, hogy megismerbessik a dihidrovinpocetin Jelenlétében végzett
hidrogénezések kinetikajat.
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A CO ES A HpO REAKCIOJANAK VIZSGALATA HORDOZOS Ir
KATALIZATOROKON

Fodor Krisztina, V. évf, vepyész

Témavezetd: Erdshelyi Andrds docens
Jozsef Attila Tudomdnyegyetem Szildrdiest és Radiokémiai Tanszék, Szeged

A CO kalonbézd reakeisit, valamint 2 CO és a fémek kélosonhatasdt az utshbi
idékben sokan és nagyon itenziven tanulminyoztik, de a H30 + CO reakeidra
kitlondsképpen a Kolbel-Engelhardt reakcidra (4CO + 2H20 = CHy + 3CO9)
lényegesen kevesebb figyelmet forditottak, Jelen munkdban részletesen vizsgaltuk a
Hp0 + CO reakeidt hordozos Ir katalizatorokon. A reakcidimechanizmus felderitésének
érdekében tanulminyoztuk a CO adszorpeidjat és deszorpeidjat a reakciban is
hasznalt mintdkon, ,

A katalizatorokat a hordezoknak (Si0y, AlpO3, TiOz, MgO) HalrClg+H;0
oldattal torténd impregnalisval allitottuk eld. A katalizitorok fémtartalma minden
esetben 5% volt. A minta elkezelése a reaktorban tortént; 673 K-en 30 percig
oxidéltuk, majd ugyanezen a hémérsékleten 60 percig redukaltuk a katalizdtort.

A kinetikai vizspilatokat 4ramlisos reaktorban végeztik. A 10% CO-ot
tartalmazé Ar-t desztillalt vizzel toltott és fiitStt ghzmoson buborékoltatiuk &t A
kiinduldsi anyagokat és a termékeket Chrompack 9001 tipusn gazkromatopraffal
analizaltuk,

A CO adszorpeidjit €s idmérséklet-programozott deszorpeidjat (TPDY imipulzus
reaktorban vizsgaltuk. A katalizitorok diszperzitasat Hj titralassal hataroztuk meg,

A szobahémérsékletii CO adszorpeid utin a mintdt 24 K/perc fiitéssebességgel
1100 K-ig fiitottik és a deszorbeal6dd termékeket detektaltuk. CO és COg deszorpeibt
373 K felett méar észleltiink, de még 823 K felett is detektaltunk deszorbealdds
gazokat. Az adszorpeid hmérsckletének novelésével a megkotddstt CO mennyisége
csak kis mértékben csokkent. Példaul az [1/8i04 esetében szobahémérsékleten a CO/irg
arhny = 0.9, 673 K-en ez csak 0.55. 523 K felett a CO adszorpeidja soran COyp is
keletkezik.

A CO + H0 reakcidban Hp-en é&s COy -on kiviil metdn és egydb
szénhidrogének (etilén, etén, propan) képzGdését észleltitk. Vizsgalataink szerint a
képzGdott metdn mennyisége a HoO koncentriciéjinak névelésével nétt, a CO

raar

koncentrcidjanak névelésével viszont csokkent.

Tanulmanyoziuk a hordozé hatdsat is a reakcidra. Megallapitottuk, hogy az
It/Ti02 - on t6bb mint egy nagysagrenddel gyorsabban jatszddik le a reakcié mint az
Ir/SiO7 vagy az Ir/MgO mintikon. Metinképz&dés szempontjabol leghatékonyabbnak
a Ti02 bizonyult. A MgO és a SiO; hordozés mintikon szénhidrogének csak
nyomokban keletkeztek.

Eredményeink alapjin részletesen targyaljuk a CO + H7O  reakeid
mechanizinusdt is.

AZ NO BONTASABAN ALKALMAZOTT ZSM-§ TIPUSU
ZEOLITKATALIZATOROK VIZSGALATA.

Fudala Agnes V.éves vegyészhallgaté

Témavezetbk: Dr. Kiricsi Irnve, Dr. Haldsz Jdnos
 JATE Alkalmazott Kémia Tanszék, Szeged

A gépjarmiivek kipufogégdzai, az erdmvi filstgdzok é::s az ipari .véggézok viszony;—
lag nagy mennyiségben tartalmazzdk a kbrnyezetre kros mlrogén-oxsdf:kat, melyel'c el-
tévolitasa fontos krnyezetvédelmi feladat, Az NO,-emisszi6 cstkkentési lehetfisstf.gemek
elemzésével megdllapithatd, hogy az eltdvolitds leghatdsosabb médszere a ka%aht.lkus re-
dukei6. A médositott zeolitok katalitikus hatdssal rendelkeznek az NlC"x-emmszu‘) csk-
kentésére szolgdlo szelektlv katalitikus (SCR) és nem-szelektlv kat.ahnkus (NSS:R) rf-
dukciés reakci6kban, de eldseplthetik az NO bcnﬂését is. Az irodalmi adatok :fszen.nt elso-
sorban a Cu-ZSM-5 rendelkezik nagy aktivitdssal, de 2 killonbtzG étmenctlfénm)fl-_lar-
talmt zeolitok is potencidlis katalizdtorok, tulajdonsdgaik meghatdrozdsa alapvetd jelen-
tOségf. . ) :
Munkénk sorén elkészftettiink Na-, illetve IRZSM-5 alapmmtébél. kundulva'hé-
rom-harom, kiilonbdz ionokkal (Co, Ni és Fe) cserélt zeoliiot két, lényegileg eltérd ion-
csere modszerrel (hagyoményos és szildrd fdzisd ioncsere). ) .

Az ioncserélt zeolitokat fizikai-kémiai modszerekkel jellemeztiik. Rontgendiff-
raktometrids, infravdrds-spektroszkapids és BET-felillet vizsgalatokkal .mcgéilapitottuk,
hogy a szildrd fazist loncserével készitett zealitok porustérfogata és knstély?sséga nem
csBkkent a kiinduldsi Na-ZSM-3, illetve az oldatban ioncserélt viltozatokkal .osszevetve:

Derivatogrfids vizsgalataink alapjan megadtunk egy yalészi.nfi mechanizmust a szi-
l4rd fazist ionesere kozben lejatszdd6 folyamatokra. ' y

Infravords-spektroszkGpids mérések alapjin bizonyftottuk, hogy a szildrd fdzisn

ioncserével eléaliftott zeolitok Bronsted savassiga csekély, azonban mind az oldatban, -

mind a szildrd fazisban loncserélt mintdkon mindkét tipusi (Brinsted és Lewis) saveent-
rumok detektdlhatdk voltak, .

Az NO adszorpcijakor insitu felvett infravrés spektrumok kiilinbdzsége a min-
t4kon lejéitsz6d6 adszorpcits folyamatok és feliileti dtalakuldsok kﬁ!finbézﬁségére vezet-
het§ vissza, de ezt a savassighan kimutatott eltérések is értelmezhetik.
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A : *-BIPIF TE :
REAKCIOIA VEZZE, b Kt o
JELENLETEBEN
Gulyds KEva
V. évf, vegyész szakos hallgaté
Témavezetd: Dr. Kortvélyesi Tamds egy.adj.

Jdzsef Attila Tudomédnyegyetem
Fizikai Kénmiial Tanszék

Napjainkban, amikor a fosszilis energiahordozék fogytdn vannak, és
kimyezeliink védelme egyre fontosabbd valik, elotérbe keriil a kémyezetbardt
encrgiahordozok kutatdsa: részben a természeti erbk felhaszndldsdval, részben
pedig  kimyczetkiméld  mellékterméket  ercdményezd  energiaforrdsok
felkulatdsdval, Az dltalunk vizsgdlt reakels kélszeresen is cléget’ tesz ezen
elvirisoknak. A viz oxiddcidjanak olyan mddjdrdl van sz, amely sordn
hasznosithaté a napencrgia, reakeidtermékként pedig hidrogént kapunk, ﬁuu’
kéztudoltan a legkdmyezetkimélobb enctgiaforrds.

Az dllalunk vizsgdlt gyors reakcioban Ru(bipi),®*-val oxiddltuk a vizet,
Ru0Q, kolloid katalizdtor felenlétében. A reakcidsebességi egyiitthatét és az
akiivalisi energldt hatdroztuk meg kiilonbozd feltételek mellett. Viltoztattuk a
katalizdtor meunnyiségét, a katalizdtort stabilizdlé polimer mennyiségét és
mindségit. Bmellett vizsgalluk az ionerfsség hatdsit a reakeidsebességre, ill a
kolloid kalalizdtor stabilitdsdra. A méréseket HI-TECH SF-51 stopped—f-low
spektrolotométerrel végeztiik.

Vizsgalataink sordn megailapfihatd volt, hiogy a reakeié elsorendit kinetika

szerint filszodik le a [Trisz(2,2 *-bipiridiD-rulénium(IH)]kationra nézne ill. a
RuO,-ra nézve is.

TOBBVALTOZOS PARAMETERBECSLO PROGRAM FEJLESZTESE
SZUBPIKOSZEKUNDUMOS REAKCIOK MERESI
EREDMENYEINEK DEKONVOLUCIOS KIERTEKELESEHEZ

Holpdr Péter, IV. évf. vegyesz

Témavezeld: Keszei Ernd
ELTE Fizikai Kémiai Tanszék.

A szubpikoszekundumos reakeidk jellegzetessége, hogy az dtmeneti
termékek koncentricidja nem mérhetd kozvetlendl a rendelkezésre allo
cleldronika lassiséga miatt. Iyen reakeid az altalunk tanulményozott
elektronszolvatacid is, igy az atmeneti termékek megfigyeléséhez specidlis
idfelbontisos modszer szilkséges, melynek bemutatdsara az elbadas
elején kerii sor.

A mérések kiértékelésének célja a feltételezett reakeiomechanizmus
sebességi allandoinak, az atmeneti termeékek molaris abszorpeids egyiit-
hatéinak meghatérozasa, pontosabban ezen paraméterek  statisztikai
becslése,

Feladatom az volt, hogy egy, mér meglevl programot tovabbfejleszt-
ve, lehetové tegyem eltérd adatszami mérések egyszetre torténd
kiéridkelését, illetve a mérés médszerébsl adédoan kisérletileg meghatdro-
zolt mérési hiba stlyfiiggvényként vald figyelembevételét. Ugyancsak célul
tiztik ki, hogy az egyes fizikal mennyiségek a programban egyardnt
valaszthatéak legyenek paraméterként, illetve konstansként, mely a fel-
hasznalat megkiméli a program  gyakor Atirasatel és az ismételt
forditasoktol, tovabbs lehetdvé teszi kilonbdzd kezdeti érteckekkel torténd
futtatasok automatikus elvégeztetését.

Bar a program eredenden reakciokinetikai mérések kiértékelésére
késziilt, a megfelels szubrutinok kisebb atalakitasaval tetsz6leges nem-
lineris t8bbvaltozés paraméterbecslés elvégezhetd, teljes statisztikai
jullemzéssel egyiitt.

A tovabblejlesztett programmal tiszta metanol fotoionizacidjakor
keletkezd elekironok szolvatdciés mechanizmusat vizsgaltuk. Sikeriilt be-
bizonyitani, hogy a méit kinetikai gorbék értelmezhetSk anelkil, hogy a
mechanizimusban szereplg elekirondllapotok abszorpeios spekirumairoi
feliételeznénk a reakeid kozbeni folytonos kékeltolodast,
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KETDIMENZIOS KEMIAT HULLAMOK A
SALETROMSAY - JODID RENDSZERBEN

KAROLY TAMAS

TEMAVEZETGK: DR. NAGY ISTVAN DR. BAZSA GYORGY
EGYETEMI ADJUNKTUS TANSZEKVEZETG EGYETEMI TANAR

Munkénk sordn a jodid-salétromsav rendszerben kiilinbtz6 komplexképzékkel kialakulé
‘kétdimenz'iés hulldmjelenségeket vizsgdlluk, Kisérleteinket nyitott petri-csészében végeztiik levegtn,
majd inert atmosz{érdban. A reakcidelegy bsszetétele a kisérletek sordn a kdvetkezd volt:

nétrium-jodid: 2 x 100 M
salétromsav: 4.0 M
keményits: 0.2 %
hidrazin-szulfst: 2 x 104 M

A reakeié indildsira ndtrium-nitrit oldatot cseppentettiink az oldat kizepére. A reakcitban
szabdlyos kor alakd kémial hulldm indult el, amely néhény perc milva torzult és s;)cciéﬁ;
hulldmterjedés kezdSdstt el, sejtszer@ hullfmalakzatok alakultak ki, A struktirdk ziakja és mérete
fitgg = rétegvastagsigtdl, a filggds 0.5 & 1.5 mm kézbit tapasztathatd. Ezen vastagsgok alatt és
folott nem tapasgtaltunk sejtszerdi szerkezeteket. A struktirdk élettartama 5-8 perc levepdn, de 13-
15 percre niivelhg:ﬁ inert atmoszféra haszndlatdval,

Magyardzatot kerestiink a reakcidban fellép§ struktirik keletkezésére és szerkezetére.
Megdllapitottuk » struktiirdk kialakuldsiért az oldatban megjelens . trijodid-keményits komplex és a
jodid ion & felelds, mely részecskéknek jolentSsen kiilénbozik a difftizids 4lland6ia czdltal az
ditaluk kiviltott kettds-diffiz konvekci6, illetve az emiait fe]']éf;ﬁ keveredéshs) a feliileti E‘eszliiltség
révén kialakulé Marungoni-tfpustt konvekeis a felelds.

Bizonyos tekintetben hasonld a helyzet a Turing-struktdrdk kialakulésénil a kiﬁrit-jcdid-
malonsav-keményft§ rendszerben, illetve vijabb kuiatdsi eredmények n konvekeis-tipusok -bizenyos
szerepét vizsgdljfk 4 Turing-strukedrdk kialakulisa sordn. ‘Bzekben a vizsglatokban -nﬁgﬁi segltsdy
lehet a mdr eddig vizsgdlt reakcidk lanulmzinybzaisa sordn  kidolgozoit gyakorlati cs elméleti
médszerek eszkoztara.
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Kaosz szabalyozdsa mesterséges neuronhalézattal

Kiss Istvan V. vegyész hallgatd
Témavezetd: Dr. Gaspar Vilmos
KLTE, Fizikai Kémiai Tanszék

A kaotikus rendszerek viselkedése hosszitivon eldrejelezhetetlen, ezért sokaig
szabilyozhiatatlannak tartoitik  8ket. 1990-ken azoanban Ott, Grebopi és Yorke
kidolgoztak egy szabilyozisi algoritmust, melynek ényege: ‘egy kontroliparaméter
kicsiny véltoztatisdval stabilizdtjuk a kaotikus attraktorban 1év6, végtelen szami
instabil periodikus palyak egyikét. Munkimban az algoritmus epyszerlisitelt
viltozatat alkalnaztam (Peng, Petrov és Showalter, 1991) amely j6! hasznalbaté
alacsony dimenzidjn kdosz szabilyozasira.

Mesterséges neurcnhilozatokat széleskdriien haszndlok kiilénbizd, bonyolult
kémiai feladatok {példdul spektrumanalizis, HPLC optimalizalds, kvantontkémiai
szhmitisok) elvégzésére. A kosz  mesterséges neuronhalézatial  16rténd
szabalyozdsita Alsing és muokatirsal adtak meg egy iehetséges algoritrust.
Dolgozatomban ezt fejlesztettem tovibb a Peng-file kdoszszabaiyozfsi eljdrds
alapjan. Egy mesterséges newronhalézattal megtanitjuk a kaotikus rendszer Poincaré-
melszelét egy adoli kontroflparaméter széles tarforndnydban, s ezt a hdlozatot
hagzudljuk a kiosz szabilyozdsara.

‘Az alkaimazott modszer elénye, hogy tetszBleges instabil pilya szabélyozésat
feszi lehetBvé (1dsd dbra).

A Kaotikus Aulokatalitorban fellepd kéosz szabalyozdsa a Polncaré.metszet kilénbdzd
fix ponijat [sorrendben Xf=37.5, 41.0, 39.0, 41.5) esetén egy 2-6-8.1 neurcnhalszat
segitségével

A médszer hitrdnya, hogy a hilézat nem mindig pontosan az Altalunk megadott
pilyat stabilizalja. Egy tovabbi egyszeri algoritmus segitségével azonban & rendszert
kénnyen a kivant pdlydra terefhetiik. A kiosz mesterséges neuronhdlozaital végzett
szabalyozasit a kémiai kiosz egyszerit modelljén, a Kaotikns Auvickatalitoron
tesxieltem.
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AUTOKATALITIKUS HULLAMOK A SALETROMSAV-FORMALDEHID
RENDSZERBEN

Komidsi Andrea
V. éves vegyész

Témavezettk:

Dr. Péta Gybrgy, egyetemi docens
KLTE Fizikai Kémiai Tanszék, Debrecen

Dr. Geoffiey Stedman, Reader in Inorganic Chemistry
Department of Chemistry, University College of Swansea, Swansea, UK

A folyadékfézist kémial reakcidkban terjedd reakcitfrontok, més néven kémiai
hulldmeok irfnt — fizikai, kémiai és biologiai jelentdségiiknél fogva — nagy érdekl&dés
nyilvinul meg. A kémiai hulldmok rendszerint autokatalitikus rendszerekben jelentkeznek, és
terjedési  sebegségiikkel valamint  térbel; kencentricidprofiljukkal jellemezhettk, A

hullémparaméierek és a homopgén renkeld mechanizmusa kbzotti kapcsolat felderitdsével -

bepillantast kapunk a hulldmterjedés modjaba, egyaital lehetdséglink nyflik & mechanizmus
megerositésére, esetleg elveidsére is. ‘

" Ebben a munkéban a formaldehid salélromsavas oxidéci6jdban altalunk felfedezett
aufokatalitikus kémiai hullam vizsgdlatardl szémolunk be, Horvéth és munkatérsai’ szerint az
oxidécié sztbchiometriai és sebességi egyenlete

HNO, + CH,(OH), - HCOOH + HNO, + H,0  r = [H" [NO; JHNO, JeH, (01, ]

az autokatalizitor a salétromossav. Kolmogorov, Petrovszkij és Piszkunov? elmélete alapjén
_ megmmutattuk, hogy e kinetikdnak a

v=2(Dk[H* | [NO; ] [CH,(0M), ], )%

" képlettel leirt terjedési sebesség felel mep, ahol D a salétromossay diffiizids egyilihatdja. A
halldmprofil inflexiés pontbeli meredeksépét egy vele ardnyos mennyiséggel, a rogzitett

térkoordinating! értelmezett

. =0247[H"* | [NO7 | [CH,(OR), ]

maximdlis reakeidsebességgel jellemeztik,

A hulldmokat "1x1 cm-es termosztdlt kiivettdban keltettiik oly madon, hogy a
reakcidelegy tefejdre autokatalizitort terineld, dodekénban oldott butil-nitritet rétegeztiink. A
szintelen oldatban mozgd,  szabad szemmel nem ldthaté  hulldmfront mozghsét
spektrofotometridsan, a kilvetta adott pontjira iranyltoit keskeny sugarral detektdltuk. A fenti
képleteket a tibbvéltozds legkisebb négyzetek médszerével illesziettitk a kisérleti adatokhoz,
és ebbdl a k=1,5%i07 (mol dm”y® min” & D=1,5x10%em® 5" értckeket kipluk. Ezek az
érigkek realisztikugak, az illeszkedés mindsége pedig megfetel a kémiai hullimok teriiletén

érvényes jelenlegi kivetelménynek. Vizsgalataink alitamaszijak a Horvath s munkatirsai®
dltaf javasolt mechanizmus fbb pontjait.

d

1. M. Horvéth, I. Lengyel, G. Bazsa, Int. J. Chem, Kivet. 5, 57 (1986)

2. & H. Konmoropos, W. . [lerposckuit, K, C. MicxyHOB, Bion. MTY, MaTeuatura ¥
Mexarmka 1, 1-26 (1937)
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A vizoldhaté Vaska-komplex elallitasa és vizsgdlata

KOVACS JOZSEF V. éves vegyészhallgatd
Kossuth Lajos Tudomdnyegyetem
- Fizikai Kémiai Tanszék
Debrecen

Témavezetd: Dr. Jod Ferenc egyetemi tandr

. A homogénkatalitikus rendszerek jellemzd tulajdouséga,. hogy’ képegek
kismolekuldk aktivdlasira, Szdmos iparilag is f011_t<3s reakcnérllr tu}mgllgen
bioldgiai membranok médosftasiban is fontos szerepet jatszanak. Utébbi gs?té e{?t
katalitikus hidrogénezés és izomerizdcié révén a lr}embrégok fluidit S
viltoztathatjuk meg. A természetben is me_gtalélhaté‘klsm.olffkglték Ny, 21;
CO,) aktivildsa révén egyes homogénkatalitikus reakcik bioldgiai folyamato

modelljének is tekinthetdk.

Bpyik ilyen katalitikus hatdsG vegyiilet a Vaska-komplex: t’ransz-
IrCE(COg))([PPh;;, mely éppen az oxigénhordozd tulajd(?nségérél yélt I}ltﬁfsgé:
Reverzibilis oxipénhordozd sajitsiga ellenére nem tekinthetd teljes ,biologla’l
modelinek, mivel vizes kézegben nem oldédik. Ezért eldaliitottam a vizoldhaté
Vaska-analégot, & transz—erl(CO)(TPBl\-/'iS)z kompélexcj,t
{TPPMS=P(C6H5)2(C6H4SO3Na)(HZO)?_]‘ Bz a vegyulf:t oldékm})és gab:;
hidrogénezd tulajdonséga révégubio‘slfig;alt membrinok homogén rendszer
5 5dositdsra is folhaszndlhato lehet. ‘
wrlénﬁE;gglc(igr?ttVéZvéri Imre illitotta eld, aki szakdoigpzatéban (1975) igen
bonyolult, kérilinényes eldallitdsrél szdmolt be. Kidolgoztam egy Pllg)(ien
egyszerl, j6 hozamd el&dllitisi reakcidt, amely a Vztska—k‘ompleit _PPhy
csoportjdval egyszeri sz.ubsztituc'u:’;j_ﬁr;1 alaptli. A terméket infravérds €s

atbolya-lathaté spekiruma alapjdn jellemeztem. o
ulmlbali?aibolywlélzhaté spektrhménak valtozdsa a}apjén meg}uzsgz_zltam a
vizoldhatd iridium-vegyiilet reakciéjit molekuldris ludrogél}nel és ox;gém}ei,
vizben 6s 2-metoxi-etanolban egyardnt, tobb reverzibilitdsi cxk{uson 1§eresztu1.
Elsallitottam az oxigéntartalmi  Q,IrCI(COXTPPMS), vegylletet is, melyet
infravords spektruma alapjén azonositottar. o ]
mﬁavioif;giecli(haté Vask?—komplex katalitikus hidrqgén;azﬁ aktmt_gsét‘nél’lan);
cgyszer(i karbonsav redukciéjan keresztill vizsgdltam €s gazvolumetrids mérésse
koveui?édeil membréanok (liposzém4k) hidrogénezését is ’viiasgéltam, melynek
eredményérsl gazkromatogrifids méréssel kaptam informdcidt.
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AZ ALLIL-ALKOHOL ATALAKULASA Cu-Zr AMORF OTVOZETBOL
KIALAKULO KATALIZATORON

. Martinek Tamds 1V, évf. vegyész

. Témavezetd: Dr. Katona Tamds
JATE Szerves Kémiai Tanszék

Az amorf stvozetekbd! készitett katalizitorok irodalma a kozelmiltban latvanyos
névekedésen ment A1, mivel szimos esetben kitlonleges katalitikus tulajdonsigokkal
rendelkezd katalizitorokat készitettek ezekbdl az anyagokbsl, A JATE Szerves Kémiai
Tanszékének egyik kozponti témaja a szerves vegyliletek Atalakuldsainak tanulményozésa
rézkatalizatorokon. Az amorf Cu-Zr ttvizetekbdl készitett katalizitorok vizsgalata fgy
Ojdonsiga mellett is jol illeszkedik a tanszéki kutatdsi iranyokba. Koribbi mérések

" megmutattak, hogy a Cu-Zr Gtvbzetek az izopropanol mint modellvegyilet
dehidrogénezésében aktivnak bizonyuliak. Ez indokolta a modelivegyilletek korének
kiterjesztését az allil-alkoholra, mivel ez a molekula remcsak dehidrogénezddésen, de
izomerizacion is dtmehet.

Jelen munka célja tehat, a Cu-Zr Gtvozetek katalitikus tulajdonsagainak teszieldse az
allil-atkohol modellvegyiifet reakeidinak vizsgalatan keresztil, azaz a katalizétor jellemzéss a
modellreakeidban mutatott viselkedése alapjan. Ehhez szikség volt a reakcisirinyok
felderitésére, a katalizitor aktivitdsnak és szelektivithsinak vizspilatéra kilonbozé
reakeidkoralmények kozott, kiilonbozd eldkezeldsek, aktivalasok utan, Ahhoz, hogy a kapott
adatokat a katalizitor jellemzésére felhasznathassuk, osszehasonlitdst végeztink egyéb
rézkatafizatorokkal is. A katalizdtorok tovabbi jellemzésére elektronmikroszkopiat és in-situ
dinitrogén-oxidos rézfelillet-mérést alkalmaztunk, Deutériumban  végzett mérésekkel
vizsgaltuk a reakcio lehetséges mechanizmusat.

A méréseket Atdramlasos folyamatos mikroreaktorban végeziik. Az allil-alkoholt
szaturflassal juitattuk a hidrogén vivégdzba, A termékek analizisét automatikus mintavevé
rendszer segitségével gazkromatografidval végeztilk. A deutériumban vépzelt mérésekhez GC-
MS technikat alkalmaziunk.

Megillapitottuk, hogy az amorf Cu-Zr dtvozetbsl készitett katalizator miikodése
alapvetden eltér az Gsszehasonlitasra alkalmazott, Cu-por és Cu-Cab-O-Sil katalizatorokétdl.
Az azonos rézfeliletl de kilénbozd katalizatorokon mért eliérd szelektivitisok arra utalnak,
hogy a katalizdtorok mikodését inkabb a rézfelilet struktirija {mindsége), mint nagysaga
befolyasolja. Kilon kiemelends, hogy a Cu-Zr dtvizeteken a reakeid és az aktivilis hatisira
az eredeti Cu(0)-feliilet kb. 500-szorasira névekszik, amely természetszertileg a feliileti
struktira  alapveté wmegvaltozasit eredményezi. A  deutériumban végzett vizsgalatok
termekeinek analizise arra utal, hogy a reakeid. koztiterméke akrolein, amelynek a feltileti
hidrogénnel torténd reakcibja vezet a propionaldehid ¢és & n-propanc! képzddéschez,

Az elektronmikroszkopias felvételek alapjan a miikedd Cu-Zr katalizitort ugy

jellemezhetjiik, mint egy kozelitdlég sik ZrO,-felitleten clhelyezkedd 0.05-2 um Atmérdiil
rézszemesék egyiitiesét.
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A NORMAL-BUTENEK £8 A C,-FRAKCIO ATALAKULASAINAK
VIZSGALATA V,0,-Sb,0, KEVEREKOXID KATALIZATOROKON

Schmél Zoltdn, V. évl, biolégia-kémia szak

Témaveretd: Dr. Huldsz Janos egyetenii docens
JATE Atkalmazott Kémiai Tanszék

A petrolkémiai iparban, a kiilénbdzd - termikus és katalitikus - eljirdsokat a]kzlal-
mazé krakkiizemek melléktermékeként, 4-10%-0s mennyiségben képz&dik a C4-frakc_:16,
melynek az egyedi komponensekre t6rténd feldolpozdsa az elvilasztas bonyolultsiga miatt
elégpé nehézkes és gazdasagtalan, ) _

A Cyfrakeio - mely f6ként normél- és izo-buténeket, normdl- €s lzo-but{l‘nt, {ovib-
b4 kisebb mennyiséghen butadiént tartalmaz - gazdasdgos hasznositdsdnak egyik letfetﬁ-.
sége a szelekiiv oxid4ci6, ugyanis ilyen reakci6kkal az egyes komponensekbd} fontos ipari
intermedierek és végiermékek allithatdk eld, .

Munkank sordn mikrokatalitikus impulzusreaktorban meghatdroztuk a kiilb'nb.iizfi
dsszetéleli Sby0,4- V405 keverékoxidoknak a butének és a Cy-frakci6 oxidécidjdban kifej-
tett aktivitdsat &s szelekiivitdsat 230, 300 és 350 °C hdmérsékieteken..

Akatalizitorok 8sszetételének hatdsdt tanulményozva megéllapitottuk, hogy a leg-
nagyolbb butadién szelektivitds a ViSh = 1:5 &s 1:9 dsszetételli keverékoxidokon érhetd g],
mig a V:Sb = 1:1 Ssszetételii oxld az 1-butén kettdskétés izomerizdciGjdban rendelkezik
nagy aktivitdssal. ' .

A kitiintetett tulajdonsdgokkal rendelkez8 katalizdtorok derivatografids €s ront-
gendiffrakeciGs vizsgdlata bizonyftotta, hogy az adott keverékoxid rendszerben (] kristaly-
fazisok nem alakulnak ki; és az antimonhoz rendelhetd feliileti redox centrumok aktfvak
a dehidrogénezési, a V,0s-hoz rendelhetd savas centrumok pedig az izomerizdcids reak-
cidkban hatdsosak. . )

Az oxidativ dehidrogénezés mechanizimusdnak tdrgyaldsakor abbél kell kimdul.m,
hiogy a két butén-izomer viselkedését fsszevetve megailapithaid, hogy a 2-butén oxid_écu&-
ban mind a konverzié, mind a szelektivitds messze alatta marad az 1-butén reakeldjéban
tapasztalt értékeknek, Véleményiink szerint mindez a katalizdtor Brénsted saveentrumain
lejatszodd kett8skotés izomerizdciGval hozhatd kapesolatba. Az izomerizdci6 az dltatunk
alkalmazott rendszerben a maximélis feliileti savassdggal rendelkez8 keverékoxidon
jatszadik le a legnagyobb sebességgel, s ez a katalizdtor a 2-butén oxiddcitjban is
maximdalis aktivitdst mutat, Az izomerizdci6s 1épésben a 2-butén karbonium-kation kozti-
terméken keresztii] 1-buténné alakul, amely vagy deszorbedlédva £€s 0jbdl adszorbedlédva
az oxidAcids centrumon, vagy a felilletén az oxiddciés centrumhoz vindorolva képes n-al-
lil-interniedieren keresztiil butadiénné alakulni, i

Az a tapasztalat, hogy 623 K 516t a 2-buténb§l képzddd butadién tovabb oxi-
dalsdik, az 1-buténbd! képzGdd viszont nem, csak Gpy magyarazhatd, hogy az 1-butén a
gyors oxiddcids reakciban elfogyasztja a feliileti aktfy oxigént, ezzel szemben a 2-butén
lass reakcigjéban a feleslegben maradd aktiv oxigének reakeioba Iépnek a butadiénnel is.

Abutének vanidium-antimon keverékoxidon végbemend oxidativ dehidrogénezése
a kivetkezd egyszerfi sémaval jellemezhetd:

1-butén, ———» butadién ——————-=-—> oxigén tartalma
termékek

cisz~2-butén m—=—————=transz~-2-butén
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AZ IONVEZETES AKTIVALT KDMPLEXE;NEK TERMODINAMIKAI 8 XINBETIKAL.
JELLEMzA .

T, Liv, Na*, K%, Rb*, €3¢, €17, Br~, I 23 Wpov TONQK VEZETESE
VESTELEN HIG OLDATRANM 9-6(&:HGMERSEKLETTARTOHANYBAN

T8z&k Imre, V. dviolyam

Témavezetd: Dr. Muzsnay Csaba
Rabeg-Balyal Todoményegyeten, Kémia ée Vegydszmérnski Kar
Kolozgvar

A villamos vezetds aktivalasi enexrgldja, de kiléndsen az
ienmozgékonysdgra wvonatkozs aktivalasi enexrgla a=lapvetd adat az:
tonvezetds aktivalt komplexeinek dellemzéscdre. Blézetes vizmsgéla-}
tokbdl kider(ilt ax akhivAldsi energia hfmérsdklet és téménysdy
figgéee ém mz sziikségemmé tette az aktivaldami folyamat himérsék~
letfiiggésénsk ponton meqéllapitasdt. :
Az abszolit remkelésebensdg-elimdlet alapialn megfogalmazoit :
sehesgdgl 413isndéd (ky}, mely elsd kézelitésben az lonmozgdkony-
sdggal egyenld, o kévetkezd Zmszefigadasel adhatd merg:

, As® ANy v LB,
fréa):*—}%zﬁe LI g

ahol k-Boltzman 4dllandd, h-Planck Allandé, R-agyetemes ghz~&)lan-
dé, T-abszolit hémérsdklet, A3™...-aktivalisi entropia-véltozhs,
Mi% o ~akE1vat A8 antalpla-vaAltonss, R.-anbivaldépl enezgia, ¥~
transzmisssids  ténvend. Reakoldkinetikal wmesgkédzelitésben a Ky,
sebesssdqgl dllanddhoz a kivetkesd térhatdsérs soks=zor véghemans
"atk@zént, illetve Abzlskulas rendelheid: )

[M{H=O) 3™ + (HeQO)y o (HaQ)a + EM{HO) 3m ' N
Az aktivalt homplex texmodinamikai adatainak kidértéhalése AH® .y 4=
8l kezdddik = rendelkezésre ALLd Ba sdatekbdi., Két mddszer
felhaszpdlés4ra Xerdlt zar. A AP 11letve AS%.n. csak kiomér-
tékben kilénhioznek sz alkalmazott mddezertdl fdaggden. A AGT o K>
#2 kK, “ra vepatkezéd  adatok nem figunek a megvélamztott médszer-
TEL. A AH.w BB AR%.u. 8% Ba-hoz hesonléan hémersékletfitgydek =
ez » kErfilmény a folyamat bonyolultsigars utsi. & Ha0" lon Ri-
criny Be &5 AN, .- 158 alepiin nogysnémt hotékany (Lhizist honyo-
it le @ téx hatésdra, ezt bizenyitda az expeonancidlis tag legna-
gyebh értéke. Az fzeziitkdzdpek snéma dltaléaban kisebb mint a t8b-
bi ten rretén szonbéan a hatékeny Bthézdsehnek ar Ssszitkizdmekbos
visszonyitott Ar&nys a2 HaO0* esetén sokkal nagychh mint a ta&bbi
lon esetén, A HaO" lop AS®auru—J2 nem ctal sem kiilénleges vezetds)
komplexum himlakuldsdra zon prototrop  veretésrte sz aktivéilt
komplex kialakulasénak szAkazszdban,

KOORDINACIOS KEMIA
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BISZZ-IMIDAZOQLILYCSOIORTO T FARTALMAZO PEPTIDSZARMAZEKOK
ATMENETIFEM-KOMPLEXEINEK EGYENSULYI VIZSGALATA

Agoston Kéroly 1V. bioldgia-kémia

Vizsgdiataim sordn bioldgiailag akilv imidazol csoportot tarlalinazd vegyiiletesoporttal
foglaikozlan. Kobali(ll) BIM, BIMA ¢s BIP rendszerek (Orzskomplexeit vizspdlva, és a
kapott erediményeket a Cugll) és Zn(ll) ionokkal dsszevelve megdtlapithals, hogy a mdsik két
dtmenetifémionhoz hasonidan viselkednek. Jelen esetben is bisz és niono kemplexek
keletkeziek nagy mennyiségben. A Co(l) komplexck slabilitdsa a Cu(ll) komplexeknél! kisebl
a Zu(ll} komplexeknél viszonl nagyobb. Protondlt komplexek is képaGdiek alacsony pH
értéknél a BIMA esetén. Hzek deprotondlGddsi dllanddi megfelelnek a NH3+ csoport pK-
j4nak. Hidroxo komplexck lélexdsét is kimulaituk a BIM és a BIP eselén pl~9 koriili
értéknél. A biszkomplexek vizsgdlala soidn tapasatalluk, hogy a mdsodik ligandum belépése
gdlolt, ez a magas [g{K/K;) éridkekke! magyardzhaté, Ez a gdilds a BIP esetén a legnagyobb,
ami a karboxildt anion axidlis kordindcidjéra vezelhetd vissza,

A komplexek szerkezetét speklrofolowelidsan vizsgdltuk, és okiadderes (érdllast
valoszinGisfiettiink a tobbi dunenelifémhez hasvulGan,

A Cu(ll) - BIM, BIMA, BIP vegyeskomplex rendszereknél megdilapitotluk, hogy a
CuAB dsszetéleld komplexek képridése a kedvezd. MegfelelS ligasdumok esetén prolondl
komplexek képzOdiek. A kialakwld CuAB komplexek stabilitdsa a - mds niunkdkban” midr
megdllapftott médon - a Slg(K/K;) értkek ndvekedésével ndvekszik. Hasonldan levonhald
az a lapaszialal i3, hopy a vepgyeskomplexképzidésnél az aromds N & a fenolos O
kordindeidia kedvezd.

A pirrol hidrogéa ionizdcidjdt pH ~ 9-10 koriili ériéken a BIMA-HIS €s a BiP-B lig
eselén igazohni tudtuk. Dz azt matatja, hogy a pirrot hidrogén deprotondléddsa-a szabad
ligandumnak megfeleld pH ériék alalt ~4,5 Ig-cpységgel lezajlik, Bzt a folyamatol legkevésbé
a tiron seglii el6, mivel cstkkenti a Cu(l) és az tmidazol = felhOje kizdttl kolestubatdst,

"Témavezetd: Dr, Véragy Katalin tudonyinyos munkatdrs.
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A RE‘Z(H)-z-AMINo-l,G-Amﬂnko—z-DEOXI-B-D-GLUKOPIRANOZ KOMPLEX
LOKALIS SZERKEZETENEK MEGHATAROZASA EXAFS MODSZERREL

Csényi Istvan, IV, &vl, kémia-fizika

Témavezetd: Dr. Nagy Laszlé
Jozsef ditila Tudomanyegyetem Szerveilen és Analitikai Kémia Tanszék

A szénhidratok és szdrmazékaik biologiai jelentdségét a hosszil ideje tartd, széleskori
%ulatdsok alapjaiban tisztézeik. Példaként alljon itt néhany a természetben jatszott szerepeikboi:
energiabordozbk, vazanyagok, szivglitkozok, ribonukleinsavak, afkotorészei stb,

Az aminocukrok a legelterjedtebb természetes szénvegyiiletek kozé tartoznak, nitrogén
és oxigén donoratomjaik révén fémionkoordinacitra képesek. Kimutatték, hogy a legstabili-
sabb komplexeket ezekkel a ligandumokkal a réz(1l) képezi.-Az egymagvi kom plexek mellett
dimer-komplexek is képzddnek. ESR, CIr ¢s UV-lathato spektroszkopids. vizsgalatok szerint a
D-glikozamin pH=6-¢ kémhatdsi oldatban az aminocsoport nitrogénatomjin és egy
deprotonalt hidroxilcsoposion keresziiil koordindlodik a réz(ll)-hoz.

A réz(li}ion 1,6-anhidro-aminocukrok [91Ko, 94Ko0] komplexeinek egyensilyi vizsga-
lata kapesan Kozlowski é8 mtsai. felfigveltek cgy szokatlan szerkezetll dimer részecske képzd-
désére. A dimer részecskék mar viszonylag alacsony pH-értéken (pH =~ 5) megjelennek az ol-
datban, de még pH 7.5 - 8 koril is megfigyethetdk, A mért potenciometrias (pH-metrids) titra-
lasi girbék dimer komplexek feltételezésével jol illesztheldk voltak. Ugyanakkor ai oldat
“FSR-csendes”, azaz a paramagneses réz{ll) jonok antiferromégneses kalcstnhatasban vannak
egymdssal. )

A 2-amino-1,6-deoxi-b-D-glitkopiranoz ligandum réz(1l) komplexének lokdlis szerke-
zetét pH 5.5 kornyékén vizes kozegben tanulminyoztuk Cu-K-XANES és EXAFS mddsze-

rekket, Az EXAFS spektrum elemzése azt mutatta, hogy a komplex hatos koordinacits szam,
a Cu-0/Ngy ¢s Cu-Oyy kitéstivolsigok pedig 193 € 220'pm nagysigiak. ‘

Az EXAFS Fourier transzforméciékon vildgosan lathatok csiicsck, amit 8 nem-k&td
Cu...C és Cu...Cu kblcsonhatasoknak tulajdonithatd, jetezve a cukor ligandumok kelat gytirtii-
nek kialakulésat, valamint a részecskék dimerizalddésat. Az utdbbi kitéstavolsagok 275 és 299
pm nagységiak,

A kutatasok jelenlegi 4llasa, a talalt szerkezeti adatok, valamint Jogikai ill szimmetria
megfoniolisok alapjan az Abrén lathatd térszerkezetet javasoltuk:
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A REZ(Il)~, NIKKEL{l) -, CINK({l} - DESFERRIOXAMIN
RENDSZEREK OLDATEGYENSULY! VIZSGALATA

Készitetts: Csdka Hajnalka IV, vegydsz
Témavezets: Dr. Farkas Etelka egyetemi docens

A munka soran a réz(ll)-, nikkel{ll}-, lletve cink{ll)-desferrioxamin {DFA)
rendszerek oldategyensulyivizsgdlatatvégeztiik elsésorban pH-metriss, kisebb
mértékben spektrofotometrids rigréseket aikalmazva.

'HJN\ /CO—NH\ /CO—NH
(CF{?S /(Cszz - {GH2s (CHR)g {CHals /CH:I
T % .
OH © OH © CH ©
DFA

Meghatdroztuk- az  egyes rendszerekben képz6d8 komplexek
sztichiometrial dsszetételét és a vonatkozd stabilitdsi Allandékat. Szémos
protonélt komplex képzﬁdésé’t‘ allapitottuk meg a teljesen deprotonalt DFA-t
tartalmazé részeaskéken kividl. A réz{Il}-DFA rendszerben kétmagvi komplex
képztidését is kimutattuk. Modellként a'fémion-atatohidroxémsév adatakat
vélasziva, kivetkeztetédseket taftﬁnk a komplexek kitésmiédjdra. Valamennyi
esetbencsak hidroxamét-keiétokdn_keresztﬁli'koorélinéciét_tudtunkfe!téfelezni.
Nikkel{ll}- és cink({i}-ionokhoz maxim4lisan héro_fh hidroxamat koordinacidja
feltételezhetd, mig a réz(ll) jonhoz kettd.
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Szigma-allil-»pi-allil talakulds tanulméinyozésa UV-fotoelektron-
spektroszkopidval

Frigyes Dévid, V. évf, vegyész

Témavezetd: Szepes Ldszlo
ELTE Alaldnos és Szervetlen Kémiai Tanszék

Tudomanyos didkkéri munkdm sordn irodalmi eldiratok alapjin eldllitottam
négy femorganiks vegyiiletet ((g-allil)Mn(CQ),, (m-allilMn(CQ),, (c-alli)Re(CO),,
{allil),Sn). Felveitem UV-fotoelektron-spektrumukat, s értelmeztem azokat. A spektrum-
adatok az alabbi tibldzatban lathatok (a délt betiikkel szedett sor a kordbbi irodalombol
ismert):

fém d! (M—Cyt (Mt __egyéb
(:11-a|1il)1\'h1(C0)4 §,14;8,54 8,95 10,56 . 11,95;12,46;12,73
(-C.HORe(CO) |  8,49:9.07 955 | 14
(ailil);Sn — 9,74;10,23;10,92
fém o} {d+m )] {d+m,)!
(-alliOM(CO), | 8,09.8.49 9,10 11,12

A spekirumok értelmezésénél mds vegyiiletek (propén, 1-butén, CH,Mn(CO);,
Cp(allihFe(CO), &5 Cp(CHJ)Fe(CO}Z) irodalmi spekérumit, valamint szemiempirikus
szimfldsokat haszndltam fel. Az Ssszehasonlitisok jé lehetSséget adnak a m... —d
kilesénhatas jellemzésére. Eszerint az emlifeft fémekné! a kolesbnhatdsi energia az
alibbi sorrendet kéveti:
‘ Sn ~ Fe < Mn < Re

A Mn- és Re-vegyiilet CO-leadassal jard c—»n dtalakuldsdt a spektrométerhez

kapesolt pirolizitor sepitségével vizsgiltamn. A kiilénboz6 hdmérsékleteken felvett

" spektrumok jo mutatigk sz Atalakulds eldrebaladdsat. Jellegzetes tapaszialat a kis

energidjti sdvok kiszélesedése is, nmi a gatolt rotdcid (a m-allil ligandum rotécidja a
Mn(CO), fragmens szimmeiriatengelye koriil) szabaddi vildsdval magyardzhatd. A
termikiis atalakuldst a Re esetében eddig nem publikaltik.

A spektrumok gyors és egyseerd megjelenitésére Windows-rendszerbe
kapcsolddd programot frtam.




Nehény {ij poliamino-polikarbonsav protonilédisi és curdpium(iI!)-
ionnal vald komplexképzidésének a tanulmanyozisa

Hargitai Judit, V. vegyész hatigato

Témavezetd: Dr. Labadi limre
JATE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

Az utébbi éviizedben igen nagy érdekiddés figyelhetd meg a kilon-
bazd poliamino-polikarbonsavak ill, lamanoida fémekkel alkotott komp-
lexeik, azoknak az orvosi diagnosztikaban vald alkalmazhatosdguk irdnt,
A kutatdsok tobbek kozéil olyan 1 ligandumok eldallitasara irdnyulnak,
amelyck az alkalmazhatdsdg szempontjabol alkalmas fotofizikai (lumi-
neszeencias) tulajdonsaglh komplexekel képeznek pl. az eurdpium ionnal.

Vizsgalatainkat két ligandummal végeztitk, amelyek komplexei kedvezd -

lumineszeencids tulajdonsdgokat mutatlak.

Potenciometrias és spektrofolomeirids modszerrel vizsgatiuk a 2,2,
2" 2"1(2,2".6", 2" terpirid-6,6"-i)bis(metilénnitrilo)] tefraecetsav és a 3,5-
bis{6-bis[N,N-bis(karboxymetil)aminometil]-2"-piridii}-1,2,4-triazole pro-
tondlodasi folyamatat, meghataroztuk a pk értékeket. Spekirofotometrias
mddszerrel tanulmanyoztuk a fenti ligandumok és az eurdpium ion kozotti
komplexképzidést, valamint a komplex stabilitdsit 0-12 pH kozotl. A
komplexképzidést részletesebben pH=7.16 mellett vizspaltuk.

A kisérleti eredimények alapjan megdllapitottuk, hogy a komplex-
“képzddés pH-10l filgeden két 1épestben jatszddik le. A karboxil csopor-
tok széles pH tarfomdanyban viszonylag erésen, mig az aromas N atomok
csak bizonyoes pH tartomanyokban és relative gyengén kdtddnek az euré-
pitm jonhoz, Az aromas N atomok koordinigioja erdsen fiigg a kozeptdl
is. A puffer oldat ill, EDTE (etiléndiamintetraccetsav) erbsen gatoljaa N

atomok katddéset. pH=7.16 mellett epy ML tipusi komplex keletkezése
javasolhaté.
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AZ N-D-GLUKONIL-GLICIN SZARMAZEKOK KOMPLEXKEPZO
© SAJATSAGAINAK OSSZEHASONLITASA
IAKUSCH TAMAS  [V.évf. vegyész ssakos haligatd
Témavezetdk; Gyurcsik Béla és Dr. Nagy Laszio

Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Szervetlen és Analitikai Tanszék

Az elbzd vizsghlataink bizonyitottdk, hogy az N-D-glitkonil-glicin hatésosan

kompléxdlja az Atmeneti fémionokat a fiziologids pH tartomanyban. Mig a

‘peptidmolekulik esetében egyértelmiien a termindlis aminocsoport a fémionok

elsddleges kdlGhelye, hddig a fenti pszeudopeptid vegyilletnél a peptid nitrogén
deprotonalddasit eldsegité "horgony donor csoport" szerepe nem tisztdzott. E
probléma megoldasa céljabol az N-D-glikonil-glicia kitlinbd26 mbdosulatait Allitottuk
eld.

Az egyik szirmazékban, az N-D-glitkonil-glicil-glicinben, a karboxilét csoport
tavolabb keriilt a szénhidrat lanctd), mig az N-D-glikonil-glicin-amid esetében e
csoportot egy nagysdgrendekkel nagyobb bézicitdsik amidcsoportra cseréltiik ki,
Terveink kdzott szerepel még az N-D-glikonil-hisztamin illetve az N-D-glitkonil-
szatkozin elballitisa is. Méréseinkkel azt probaltuk kideriteni, mely donor csoport
koordinalddik elstként a fémionhoz, és milyen stabilizalo szerep jut a cukorléne
alkohotos hidroxilesoportjainak,

A vizsgilatokhoz pH-metrids, CD és ESR spektroszképiai modszereket
alkalmaztunk. Az N-D-glakonil-glicin 5: ligandum-fém ardny mellett képes a fémiont
oldatban tartani, A glicil-glicin szdrmazék esetében ligandum-fém ardny novelésével a
fémion hidrolizise megakadalyozhato. Az igy képzodott sikplandris szerkezetd
komplexben a ligandum a tripeptidekhiez hasonldan koordindlédik, csak a termindlis
aminocsoport helyett deprotonalédott alkeholos hidroxilesopost taldlhatd. A glicinamid
szérmazék még nagy felesleg mellett sem képes meggdtolni a fémhidroxid csapadék
kivalasit, és csak pH 9 felett képez a fém:ligandum ardnytol fiiggden kitldnbdzd

dsszetételll komplexet.
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Glikaminok protondladisa és réz¢ll}-komplexeinek potenciometriis &
spekiroszkopids vizsgdlata

Jancsd Attila  Hi &vf vegyész szakos hallgats
Témavezelbk: Gyurcsik Béla és Dr, Nagy Laszlo

Jozsef Aiiila Tudomdnyegyeiem Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszdk

Dolgozatunkkal  az aminocukoralkoholok  koordindcids  kémiai
visclkedésének jobb megismeréséhez szandékoztunk hozzajarulni. Ennek
érdekében a D-glitkamin, 2-amino-2-dezoxi-D-szorbit, N-metil-D-glitkamin, N-
metil-D-galaktamin és az N-aminoetil-D-galaktamin ligandumok protonatédasi,
illetve az N-aminoctil-D-galaktamin réz(ll)-ionokkal képzett komplexeinek
egyensilyl  viszonyait wvizsgaliuk potenciometrids és spektrofotometris
mddszerekkel. A protonalodasi allandek a polihidroxi Iénc elektronszive, a
nitrogénatom szubsztitualtsdgénak valamint az intramolekularis hidrogénhidak
egylittes hatdsat tikrozik, :

Az N-aminoetil-D-galaktamin mér pH ~ 3-t6 stabilis komplexeket képez
téz(il)-ionokkal mind ekvimolaris elegyekben, mind ligandumfelesteg
alkalinazasa esetén. A stabilitasi allandokbol kiderdil, hogy az ML és-ML,
komplexekben a ligandum az etiléndiaminhoz hasonloan  keldtként
koordinalédik az aminocsoportok részvételével, A fémet és lipanduiot azonos
mennyiségben tartalmazé rendszerekben, mivel ML, részecske képzddésére
aincs lehetdség, mar pH ~ 5 koril kiilonbozs Gsszetételli di-, és/vagy oligomer
komplexek alakulnak ki valdszinileg az alkoholos hidroxilcseportok
deprotonilédasa révén. pH ~ 9 felett Gjabb deprotonalodasi folyamatok
jatszadnak le. )

Kiegészitésképpen az egyensilyi médszerekhez CD &5 ESR
spektroszkOpids méréseket végeztink. Ezek segilségével megerdsitettiik a
részecskematrix megvélasztisdnak helyességét. A CD spektrumok alapjn arra
a kovetkeztelésre jutottunk, hogy az alkoholos hidroxilesoportek imér a
torzskomplexekben is koordindlédnak, de a deprotonalédasuk a koordinacios
szféra  AtrendezOdését is eredményezheti. Az ESR spektrumok  alapjén
meghatirozot! hiperfinom csatoldsi 4llandok és gy értékek alitamasztjak a
trzskomplexekre javasolt szerkezetet, viszont pH ~ 10 felett az axialis
koordindcidra valé kisebb érzékenysége miatt az ESR médszer nem tesz
kilénbséget az M:L = 1:1 &5 1:2 renszerek kiszstt, ellentétben a lathatd és CD
spektroszkopids modszerekkel, '

Bar az altalunk tanulminyozott komplex egyensilyok részletes
felderitése még sok  munkat igényel, az cddigi vizsgilatokbél annyit
megdllapithatunk, hogy a polihidroxilanc alkoliolos hidroxilcsoportjai jelentds
szerepet jatszanak a képz@dout részecskék sszetételének, stabilitisinak és
szerkezetének meghatirozasaban is. Tovabbi terveink arra irinyulnak, hogy a
moncaminag szdrmazékok fémkomplexeird! is bévitsiik ismereteinket.
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¢ t t
BENTOLIAZERIN-STARMAZERAOK REZ (11) KOMPLEXEINER
T :
ELSALLITASA E8 VIZSGALATA

Kilysdn Melindm, IV. évi.xemia-fizlika

Teémevezetd: Forlzms Pdit
fabes-Rolyai Tudomdnyegyatem, foloznsvdr

Az 1,4-Benzodlazepin-szixmazdlick mint nyugtatd e85 a%taté
kat&st  aktiv anyagoek & gyéuyszerkdmldban  lgen s?éles kBxhen
eltexdiedtek. A benzodlazepin alapd qysgyszexeh humplexein%k 2
tanulmdnyezdsélt & biloldgiai aktivités és  a ﬁémiai szerhaze
Rzttt Ssuzeficygds  tisatdwAsa valtotta ki, Kézmtudott, hﬂ?yt e
Jigandumek  Fém kemplexeinek hicidgial ahtiuitafa ﬁagyofh T;ﬁlez
ad  Ligandumd, azntrt looxdindcids vizasgilatuk Eelhtaét

wana
lﬂdhk;iiéﬁnh sordn  el8allitnbtuk = nitrazepsin  Cul(Il) haloge;
nidaekkel (¢, #r) alkotott kempiexelit, majd ezan %?Tplfie;
kéminl Sssrebdteldlt kI sElkues analitikal wmédszerekkel hataxczia
N s tulaidanségokst szimalban TE-DTE-DTA modaszerrel

meg, £ Lermiis ra- -
vizsgaltuk Felvettik & komplexek Ilnfraviros spektrunat 1is,
Ltegsgdlian,.  Fel vees 5 i
melyekbdl éridkes infarmactakat keptunk o kétések dellegdxe
Tan@lmﬁnyuytﬂk Az elfdllitett Xemplaxelk elektronspincezonancia

tB3R) spektrumsit, A komplexel CubuaXs ZH.0 {X=C1; Br} tipu%:ak;
axilard dllapobban monomizreh é3 psseude tetradderes szlimmetriava

rendelhenned .




116

Feunotinzin-szirmazékok bioldgiai aktivitisa és szerkezete,
kémiai tulajdonsigai kozitti kapcsolat vizsgilata

Kis Attila, IV. vegyész hallgatd

Teémavezet6k: Dr. Labadi Imre, Dr. Tasi Gyula

JATE Szervetlen és Analitikai Kémijai Tanszék
JATE Alkalmazott Kémiai Tanszék

A fenotiazin(benzolgy(lriiriikkel kondenzalt 1,4-tiazin) és N-
szubsztitualt sziarmazékai régota ismert vegyiiletek, s kilonbozd
biolégiai aktivitasuk (antiplazmmid, antibakterilis, antihisztamin,
...5th.) is joI ismert. Ezért a vegyliletcsaldad j6 modelinek latszik a
molekuldk biologiai akiivitdsa és geometridja, elekironszerkezete
ill. egyéb kémiai paraméterei kozétti kapesolat tanuhndnyozdsara.
A vizsgalatainkhoz 6t ismertebb fenotiazin szarmazékot (kidtpro-
mazin, prometazin, levomepromazin, teperin, melipramin) valasz-
{ofturk.

Potenciometridsan vizsgaltuk a fenti vegyilletek protondls-
dasi folyamatat. Megallapitottuk, hogy az oldallanchan levd N
atomhoz rendelhetd protonfelvéte! a pH=7-9 tartomanyban jatszo-
dik le. Feliételezhetd, hogy az oldallincnak a biologiai aktivitast
befolydsold szerepe a N atomon levé pozitiv (oliéssel, annak

elektrosztatikus kolesonhatasban valé résztvételével kapesolatos.

Tovabbi vizsgalatokal folytatunk a molekuldk stacking af-
finitasanak ill. annak a biologiai aktivitisban jétszott szerepének a
meghatdrozésara,

Az elméleti szamolisaink sordn meghatiroziuk az epyes
molekulak optimélis geomelridjat, a molekutan belili toktésel-
oszlast, de nem taldltunk direkt kapesolatot ezen paraméterek és a
biologiat aktivitas kozott, Egy sokkal sszetettebb kapesolat felde-
ritésére ad lehetbséget az Gn. hasonlosdgi vizsgilat, amelye
elvégezve a PcMOL  szamitdpépi programmal, linedris kapcso-
latot figyeltiink meg a molekulak hasonidsdgi indexe és bizouyos
Biologiai aktivitasok kazott,
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A CITROMSAV ES EGYES ROKONVEGYULETEINEK REZ()-IKOMPLEXEI

Készitette: Kiss Erzsébet IV.vegyész haligatd
TémavezetG: Dr. Kiss Tamds egyetemi docens

A trikarbaltil sav {A), a citromsav (B} és 8 3-amino-3-foszfonogiutdrsav (C)
Cuflly ionnal képzett komplexeit tanuimdnyoztuk pH-metriés, lathaté és ESR
spektralis modszerekkel.

CH,~COOH CH,~COOH CHy ~COOH

CH—COOH HO - C —COOH H,N—C —~PO,H,

CH, ~ COOH Ct, — COOH CH, ~COOH
(A} (B i

Meghatéroztuk a ligandumok pK értékeit, valamint a kiidnbdz6 ligandum-fém
rendszerekben képz8d6 részecskék sztdchiometridjat, stabilitdsi dllanddjat és
a spektralis adatok figyelembevételével Javaslatot tettink a képzGdo
részecskék legvaldszinlbl szerkezetére.

Megéllapitottuk, “hogy & Culll)—citromsav rendszerben CuAH, Cu,A,,
CuyAgH _y, CugAH 5 tipusi részecskék képzGdnek, és a komplexképzésben
kitlintetett szerepe van az alkoholos -OH csopartnak, ami egyrészt megndveli
a komplexek stabilitasdt a Cu{ll}—trikarbalil sav komplexekhez képest,
méasrészt széles pH-tartomdnyban (pH 4,5-11) az slkoheoldt csoport
hiddonoresoportként vald  koordindlddaséval CuzA, Gsszetétell dimer
komplexet képez.

A Culil} ~3-amino-3-foszfonoglutarsav  rendszerben CuAH,,  CuyAgHy,
Cu,A,H, Cul, CuAM _y és CulH _, tipusi részecskeket valdszinf}sitetttmk.
Kisebib pHn e ligandum cliromsav-szarmazékként viselkedik és 2 COO™ és
Posz“ csoportok részvételével monomer és dimer komplexsket képez,
Nagyohbd pH.-n  azonban a legbdzikusabb aminocsoporion  vald
protonkompeticid  csikkenésével 8 komplex a nagyobb stabilitdsd
aminofoszfonitszer( kitdsmadba megy 4t.
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ALUMINIUM-AMINOPOLIKARBOXILAT-FLUORID VEGYESLIGANDUM-

‘KOMPLEXEK:
FLUORID ELEKTROD ALKALMAZASA ANALITIKAI £S KINETIKAI CELOKRA

KOVACS JUDIT
V, EVF. VEGYESZ

TEMAVEZETS:
DR. TOTH IMRE
KLTE, SZERVETLEN ES ANALITIKAl KEMIAI TANSZEK

Fluoridion-szelektiv elektréddal (ISE} tanulményoztuk az AIYEMHD- (Y =
aminopolikarboxildt) vegyesligandum-komplexek képzGdését abbdl a célbsl, hogy az
alibbi egyeniet felhaszndlisival mérhessitk az Al(IDion koncentrici6iat, &s hogy
meghatdrozzuk az AlY™ kemplex kinetikai viselkedését:

AlY®™ 4 F- == AJYF(n+1)-

Azt taliltuk, bogy az AIYFOD- vegyeskomplexek (Y = edta & hedta)
szttichiometridja megfelel6 kisérleti koriilmények esetén jol meghatérozott, és hogy a
reakeid végpontja fluoridion-szelektiv elektréd segitségével j6l mérhetd. A térfogatos
meghatdrozds koncentrdcidhatdra korilbelil 1 mmolidm? Al(Dion, folds edta
jelenlétéber a Fe(lllion és a Ca?* nem zavar. Bir a mddszer nem versenyezhet a

modern mszeres technikdkkal, elénye, hogy meglehetGsen olesé, € automatikus
titrdldsokhoz alkalmazhatd.

Az AledtaF?  vegyesligandum-komplex képzfdésének sebességi epyenletét a
kezdeti scbességek mddszerének alkalmazéséval hatdroztuk meg:

~d[F-Vdr = kyfAledta™ ] [F] + ky[Aledta(QH)?] [F],
ahol 2982 K-en k; = 29,9446 mol-ldmds-l, k, = 5,4+19 molldm3sl, az
kl
Aledtas + F- —— AledtaFi2-
k .
AledtaOH? + F- —2+ AledtaP? + OH-

k; & ky sebességi dllandékkal jellemezhetd reakeiditra az aktivildsi paramétersk a
megfelelé sorrendben  kivetkezbk: AH¥ = 456410 klmol! & 4049 kJ.mol-l,
A = 642433 J.mol-IK-! &5 98428 TmolK-t. A javasolt mechanizmus mindkét
reakcidiit esetén az asszociatfv interchange I;. :
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NUKLEINSAV BAZISOK ES SZARMAZEKAINAK PROTO-
NALODASI EGYENSULYA ES STACKING AFFINITASA
KOZOTTI KAPCSOLAT VIZSGALATA

Petnehdzy Livia V. éves kémia-fizika szakos hailgaté

Témavezetd: Dr.Labadi Iiure

JATE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A nukleinsav bazisck stacking kdlcsénhatasban vald részvélelére, s
annak a kuldabszdé molekulafelismerési reakcidkban jatszott szerepére
szamos példat ismeritnk [1,2]. Gyakran a molekula protonalt és a nem
protonalt formajanak stacking affinitisa kilonbozé, s ez indokolja a
molekuldk protonalodasi egyenstlya és stacking affinitasa koz6tti kap-
csolat tanubindnyozasat.

Vizsgalatainkhoz a nukleinsav bazisoknak olyan szarmazékait vilasz-
tottuk, amelyek varhatoan nagy stacking affinitassal és savas hidrogén
atommal is rendelkeznek. Vizsgaltuk kolonbdzd xantin szarmazékok
(koffein, teofillin, teobromin, hypoxantin} és pirimidin szinnazékok
(alloxan, barbitursav, dietilbarbitursav, 5-etil,5-fenil  barbutursav)
protolitikus egyensulyat és spektrdlis viselkedését indol jelenlétében.
Vizsgdlati madszeriil a potentiometrikus titraldst, valamint az UV és
lathatd spektrumoknak a partner jeleniétében és tivollétében wvald

felvételének modszerél valasztottuk. A spektrofotometrias modszemé!

a Job médszert alkalmaztuk.

Szamitisokat végeztiink a molekuldk geometriai és energetikai
parametéreinek meghatdrozdsara. Vizsgaltuk a szdmitott paraméterek
és a kisérleti megfigyeléseink kozotti kapesolatok lehetdsépét,

[1} Kamiichi K., Doi M., Nabae M, Ishida T. , Inoue M. : J.Chem Soc.
Perkin Trans. I1. (1987) 1739

[2] Ishida T., Ueda H., Segawa K., Doi M., Inoue M.: Arch. of Bio-
chem. and Biophys..278 (1990) 217
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SZENHIDRATOK VAS(IIIONNAL KEPZETT KOMPLEXEINEK
ELOALLITASA ES SPEKTROSZKOPIAS VIZSGALATA

Schrantz Krisztina, Ph.D hallgaté

Témavezetl; Dr. Nagy Ldszié
JATE Szervetien es Analitikai Kémiai Tanszék

A szénhidratok fontos szerepet jitszanak a bioldgiai rendszerekben, mint
szerkezetépitd, mint fémionhordozd anyagok, egyardnt. Ez indokoltd teszi a
vas(1ll) és egyéb fémionok cukortipustt ligandumokkal képzett komplexcinek
egyensilyi és szerkezetvizsgalatat,

Munkank sordn a vas(If}ion D-glukdzzal és D-szabardzzal alkolott
komplexeit allitottuk Kigos kozegbdl elf, szilard formaban. A vegyiiletek anionos
karakter(iek, ellenionként nétriumot tartalmaznak, amelynek mennyiségi
meghatarozdsa langfotometrids modszerrel tortént.  Vastartalmukat, cc.
salétromsavas feltaras utén, atomabszorpeids spektroszkopidval,
spektrofotometridsan és titrimetridgsan hatdroztuk meg. A viz és az un. kotott
viztartalomra termogravimetrids mérésekbdl kovetkeztettink. Az analitikai
eredmények polimer szefkezetre utaltak.

A komplexek Mossbauer spektrumai szimmetrikus dublettek. A folyékony
nitrogén hdmérsékletén felvett Mossbauver spektrumok paraméterei (IS = 0.46,
QS = 0.68-0.75 mu/s) nagy spinszami vas(ll}ionok jelenlétére mutattak és
alatamasztottik a komplexek polimer szerkezetét. A QS értékek a kdzponti fon
koriili torzult oktaéderes szimmetridra waltak,

A vegyiiletek EPR spektrumai két komponenshd! allpak. Egy igen széles,
g ~ 2 koriil jelentkezd vonal, amelyekbél kovetkeztetni lehetett az erds
antiferromagneses kolesonhatdsra  a nagy spinfi vas(ilDionok kazétt a
polinukledris részecskékben. A g = 4.2 konil talathatd vonal az izolalt nagy spinii
vas(Illon  jelenlétét mutatja. Az izolalt wvas(lll) centrumok mAgneses
szuszceptibilitasa alacsonyabb hémérsékleten eltér a Curie torvénytl ami
antiferromégneses kolesonhatasra engedett kdvetkeztetni.

A szelektiv vonalkiszélesedési mérések (melyek a paramagneses fémion
koordindciéjaval okozott mag-elektron spin-spin kolesénhatas véletlenszerll
valtozasan alapulnak) alkalmasak a ligandumon levé lehetséges koordindcios
helyek meghatdrozisira., A vegyiiletek Be nmr spektriunatban nem  volt
észlelhetd szelektiv vonalszélesedés a vas(lll) adagolas hatdsdra, ami arra utalt,
hogy a fémionnak nines specifikus koordinaciés helye a vizsgélt ligandumokon.
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A 1042 3-difidroxi-(1-hidroximetil)-propill- 1,4, 7,10-tetraazaciklododekdn-1,4, 7-
triecetsav ritkafoidfém komplexeinek egyensilyi &s kinetikai vizsgdlata

Szildgyi Erika IV. vegyész - ‘Témavezetd: Dr. Briicher Ernd, egyetemi tandr

A ritkafsldfémek funkcionalizdlt tetraazaciklododekdn makrociklusokkal
képzett komplexei mind - gyakortati, mind elméleti szempontbdl lényegesek. A
gyakorlati jelentSségiiket 2z adja, hogy a Gd-kemploxek az orvosi diagnosztikdban
egyre jobban terjedd NMR tomogrifia mér bevezetett (pl. Gd(DOTA}, Gd(HP-
DO3A)Y), vagy potencidlis kontrasztanyagai. Ezen ligandumok kozill killdnds
jelentdségpel birnak = triacetdt szdrmazékok, melyek a2 Gd-mal tltés nélkili
komplexcket képezuck. Bpyik képviseldjik az dltalunk vizsgdlt DO3A-B is (L.4bra).
Elméleti szempontbt pedig azért érdekesek ezek a komplexek, mert killénlegesen
nagy stabilitdsiak, & a ritkaftldfém komplexek t&bbségével ellentétben lassan
képzddnek és disszocidcidjuk is lassd.

Meghatdroztuk . szdmos ritkafsldfém DO3A-B  komplexének  stabilitdsi
4Hand6jit. A Ce- & Eu(DO3A-B) komplexek esetében kizvetlen spektrofotometrids
méréseket végeztiink, mig a t&bbi ritkaféldfémre vonatkozdan az aldbbi kompeticibs
egyensilyt vizsgiltuk:

Cel + Lud+ & Lol + Ce3+
La= Nd¥*+

Ful + Ln3* < LuL + Bud+
Ln= Hod+,Gd* Tm3t, Ludt

A kapoit stabilitdsi dlland6k ériékei az La(DOTA) komplexekhez hasonlé
menetet mutatnak a ritkaf8ldfém sorozaton beliil: Eu-Gd-ig nvekednek majd a
sorozat végéig kizet dllanddk maradnak.

Tanulményoztuk  tovdbbd -a  DO3A-B  egyik  hidroxilcsoportjinak
deprotondl6désat  pH-metridsan, mely a szabad ligandumban nem, csak az
Ln{DO3A-B) komplexekben kévetkezik be. A killSnbsz6 ritkafoldfémekkel képzett
komplexek  esctében  meghatdrozott  protondlddsi  dllanddk  fiiggenek a
ritkafldfémion méretétdl, a pK értékek La-tél a Gd-ig kozel fllandbak, majd a
Lu-ig ényepesen cstkkennek. :

Spektrofotometrifsan vizsgdltuk az Eu(DO3A-B) képzGdési kinetikdjat. Mds
La(DO3A-B) és Ln(DOTA) komplexekhez hasonlfan cbben az esetben is a reakeid
elsé lépésében egy kbztitermék képzddik, melynek hidroxidionok #ltal katalizdle
deprotondldddsa vezet a végtermékhez,

Hoac—" NN N¥cmm

R=H H3(DO3A); R=2-hidroxipropil Ha(HP-DO3A)
R=2,3- dihidroxi-(1-hidroximetil}-propil H3(DO3A-B)

HOOC

1.4bra
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ATMENETIFEMEK CIKLOOKTATETRAEN KOMPLEXEINEK VUV
FOTOELEKTRON-SPEKTROSZKOPIAS VIZSGALATA

Sztiray Baliot, T{I. vegyész
témavezetdk: Vass Gabor és Szepes Laszlo
ELTE Altalénos és Szervetlen Kémia Tanszék

Tudomdnyos didkkori munkam sordn ciklooktatetraén atmenetifémekkel képzett komplc‘(e‘

inel elektronszerkezetét vizsgaltam. A vegylleteket 2 fémorganikus irodalomban mér is-

mertetett modszerekkel allitottam el§ és ejektronszerkezetitket szilird minta beeresztésére

alkalmas vikuum-ultraibolya fotoelektron-spektrométerrel, valamint ab initio kvantumkémiai

szémitisokkal tanulmdnyogtam.

Munkdm célja volt

s agjrodalomban eddig nem szerepl§ fotoelektron-spekirumok felvétele;

o a spektrumok alzpidn a ciklooktatetraén ligandum térszerkezeie és a molekula elektron-
szerkezete kOz0t kapesolat értelmezése;

o anuak vizsgdlata, hogy a ligandumokkal vald kélesdnhatds hogyan véltoztatja meg a fém
d-pélyainak jonizdcios energidjat;

+ o CpCrCot molekula tér- és elektronszerkezetének elméleti meghatirozdsa;

o a kétmagvi komplexekben a fém-fém kotés fotoelektron-spektrumaban vald megjelené-
sének vizsgdlata.

Kutatisaim soran eddig a kévetkez§ vegyiileteket allitottam eld:

vas-komplexck: (CO) JFeCul', {(CO)3Fe]2Cot;

krém-komplexek: CpCrCot, Cp*CrCot, [CpCr],Cot.

(Cp: (1,3)-ciklopentadienil, Cp*: (1,2,3,4,5)-pentamatil-(1,3)-cikiopentadienil, Cot: (1,3,5,7)-ciklooktatetraén)

A vegyiiletek spektrumdban szerepl§ kisenergidji sivok

VEGYULETEK VEGYERTEK- | COt d(rEM) A-IONIZACIGS
ELEKTRONOK | KAPCSOLODASA | IONIZACIOS ENERGIA (eV)
‘87ZAMA ENERGIA (eV)

(CO)4FeCot 18 (1,337 7.8 8.7, 10.6

[(CO),Fel,Cot | 34, vagy 36 | nhn 7.8 8.7, 10.6

CpCrCot i7 1P 64,77,79 193,87

Me;CpCrCot 17 e N/A N/A

[CpCrl, Cot 30 -8 5.82, 6.04, 6.16

A (CO),FeCot fotoelektron-spektrumaban szerepld fel nem hasadt d-siv megfelel a vegyiilet
18 vegyéridkelektronos szerkezetének. A kéimagwi vaskomplex sdvjai jol egyeznek az
egymagvi komplex megfeleld savjaival, tehdt a két fém kozotti kotés nem jelentds.

A CpCrCot komplex d-pilydihoz rendelhetd sdvok dGsszefiiggéshe hozhatdk a vegyiilettel
szerkezetileg analég CpCrBz megfeleld ionizicibs energidival. Az ab initio szémitds eredmé-
nyeképpen kapott molekulageometria az eldzetes etképzelésekkel dsszhangban van, valamint
sikeriilt elméletileg meghatarozni a két gylird egymashoz viszonyitoft ~ eddig nem tisztézott —
helyzetét.

A [CpCr],Cot komplexben a d-palyik felhasaddsa a krématomok kozbiti ketts kotés
jelenlétére utald elsd kisérieti tapasztalat.

Uj Kirdlis biszfoszfit ligandumok szintézise és alkalmazdsa Rl és Pt-
katalizilt enantioszelektiv hidroformilezésben

(Didkkdri munka rovid ismertetése)
Készitette: Sziicsné Cserépi Stefinia
Témavezetd: Dr, Bakos Jozsef cgy. adjunktus
Veszprémi Egyelem, Szerves Kéinia Tanszék

A pybpyszerekkel és ndvényvédSszerekkel szemben tamasztott fokozddd
bioldgiai kovetelnény a kutatokat az enantioszelekilv szintézisck kidolgozésira, a
gyértékat pedig az optikailag tiszta enantiomerek forgalmazdsira kényszeriti. Az
optikailag liszts anyagok egyik eldallltasi lehetfsége a homogénkatalitikus
aszinunetrikus szintézis. A katalitikus aszimmelrikus szintéziseknél akirdlis, tehat
optikailag inaktiv vegyiiletb8l kiindulva, valamely kirdlis segédanyag (pt. reagens,
kataliztor, oldészer felbaszndldsdval nyerhefiink oplikailag akilv vegyiiletet, A
homogénkatalitikes  aszimmetrikus  szintézis  kiralis  ligandumot  tartalmazd
katalizatorral oldlatd meg. Az optikailag aktiv médosito anyag kis mennyisége kirdlis
informéciot hordoz, és visz at a katalitikus folyamatban a képzddd termiék nagy
mennyisépére, 7

A Veszprémi Egyetermn Szerves Kémia Tanszékén végzett munkam sordn a
sztirol és vinilacetat homogénkatalitikus aszimmetrikus hidroformilezését vizsgdltam.,
Az optikailag aktiv 2-fenil-propanal a lazesillapitdként haszndit Ibuprofen fontos
alapanyaga, a 2-acetoxi-propanalbdl pedig a tejsav dllithatd eld. A munkdm alapvets
célja a katalizdtorrendszer kemo-, regio- és enantioszelektivitdsanak vizsgilata voit. A
iigandum szerkezetének és az aunenetifém mindségenek valtoztatasival vizsgaltam a
katalizdtorrendszer tulajdonsdgait. Katalizatorként kiralis biszfoszfit ligundumimnal (1-
3) médositott Pt-, & Rh-komplexeket hasznaltam.

QOun,,

oy o
@() or'-_u j‘.'o:p’ . P;sz OOO

Els6ként alkalmaziam axidlis és centrilis kiralitasd foszﬁt ligandumokat Pt
tartalmil katalizdtorrendszer modositdsara, Bizonyitottamy, hogy a ligandum hidban
Wvé centralls, vagy axidlis kiralitdsénak meghatirozd szerepe van a termék
konfigurdcibjdra ¢s enaniiomerikus tisztasdgara, Mcgéllapitottaui], hogy a kdnnyen
elgallithaté  fosziitok  allalinasak  elfogadhaté  kemo-, regio- & kiemelkadd
enantioszelektivitdst (96%) kataliztorrendszerek elGallitasara,
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. N-D-glitkonilglicin és dietilon(1V)-diklorid egyenstlyi
killesdnhatdsakor képzddd részecskék szerkezetmeghatirozdasa

Varnai Lészl6 IV, év kémis-fizika szakos hallgaté

Teémavezetdk: Dr. Nagy Laszlo egyetemi docens
Buzés Norbert TMB szténdijas

JALE Szervetlen és Anafitikai Kémia Tanszék

A Klinikai gyakorlatban a fémkomplexekkel végzett kemoteripids kezelések
fontossiga egyre nd, bir ez ma még tobbnyire csak a platina-szdrmazékok
alkalmazasara korlitozodik. Ezek a vegyiletek azonban csak néhény specidlis daganat
kezeldsére jok, s erdsen toxikusak, igy felhasznalasuk korlatozott,

A platina alapti rikellenes terapiak hairinyat ndvekvd érdeklddést valtottak ki
ofyan lehetséges antitumor aklivitissal rendelkezd wvegyiletek irdnt, mint pl az
onorganikus komplesvegyiletek, A vizsgllatok sorin kiderilt, hogy a tumorgitld
hatas erdsen fligg az dnorganikus részecskét hordozé ligandum sajitsagaitdl, azonban
egyértelmil kapcsolatot a szilard komplex szerkezete és inhibidlo hatisa kozow
mindmaig nem sikerilft taldlni. Ennek nyilvinvald oka, hogy a vegyilletek oldott
#llapotban fejtik ki hatdsukat, és az oldatban levd részecskék szerkezetvizsgalata még
nem eléggé Kiterjedt.

Vizsgilataink célja az volt, hogy egy potencidlis hordozdmolekuta, az N-D-
glikonilglicin dietilon{1V) kationnal képzett komplexeinek szerkezetét lelderitsitk
kiilonbdzd pH-jii vizes oldatokban. Ehhez a rendelkezésiinkre 4ll6 pli-metrids s 13¢
NMR adatok alapjén az egyes részecskék koncenircio-raximunadnil gyorsfagyasztott
oldatokon }19Sn Mossbaver spekiroszképids méréseket végeztink. A kozponti ion
koral kialakult lokalis szimmetria meghatirozisithoz a mérdsek eredmiényeit az un.
PQS (Partial Quadrupole Splitting) elmélet alapjén értékeltitk, 65 a szamitoli és mert
adatok Osszevetésével vilasztottuk ki az -ofdatban tevd legvaldszinibb srerkezeti
izormereket,
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ALMA FRETTSEGENEK MEGHATAROZASA VIDEOKEP ANALIZISSEL

Anst Krisztina V. évi, Didapatonyi 11diké 1V, évi, BME

Konzulens: dr. Merész Péter adjunktus
BME, Bickémiai éx E‘Ielmi.s'zerleclmolégiai Tanszék

Magyarorszdg a vildg jelentds almatermeldi kdzé tartozik. A folyalilaios ellatds
érdekében az egyiddben, nagy mennyiségben termelt alingt niegfelelﬁen tarolni kell. Az alma
hiisa a sejiekben véghemeni folyamaick eredményeképpen térolis kizben kirosodik, puliul.
Lényeges, hogy a tarolas alait minél kevéshé menjenck végbe olyan véltozisok, amelyek az
alma szinét, &lvezhictdségét kirosan befolyisolnik vagy fogyasziasra alkalmatiannd tennék,

A nivekvE minGségi kévetelmények miatt, mind a tenneszifk, mind n feldolgozé
ipar, mind o forgalmazdk szimbra egyre inkdbb szilkséges a gyfimdlosdk éretiségének &s
mindségének objekiiv és gyors megillapltisa, valamint o tirolés kBrilményeinek és
id6tactaménak n min8ségre gyakorolt hathsinak ismerete.

Az &rés sordn az almébban vhltozik a keményild mennyisége. Jelenleg a
keményititarialom meghatirozésa a szinmepbatirozdshoz hasonld mbdszerrel, szubjék!iv
modon torténik, mely nem elég pontos, ha a hosszf idejii thrallatdsigot akaruk
meghatfrozni. Az ulobbi idBben fejlfdésnek indult a videokép-analizis, mely alkalmas a
keményit6éiték meghatirozéséra.

Dolgozatuﬁk céljfot annak megdliapitdsit tiztitke ki, hogy milyen tsszefiiggés van a
kemnényitdindex és az irodalomban talilhatd egyéb bretiségl indexek kdzdtl, valamini, hogy a
videokép-analizis alkalmas-e keményit8tartalom meghatfroztsara.

Hirom kiildnbbz8 szedési idSponbd] szérmazd, négy almafujtdval: Jonagold,

Jonathan, Golden Delicious és Gloster végeztitk. a vizsgilatokat. Mértilk az almik
keménységét, refrakeldjit, savtartalnbt & meghatiroztuk a keményitdindexét hagyominyos
mbdszerrel &5 a videokép-analfzis médazerével. A mért. erduényekbsl Srettségi indexeket
szimitottunk. Vizsglltuk a videofeivéte! készitését befolydsold paramétercket.

Moegallapitottuk, hogy a clusteranalizis sorfn alkalmazott és a minta analizise sordn
alkalmazolt megviligitisnak, & o hitér minBedgének azonosnak kell lennie. A
clusteranalizist elvépezve ‘meghatiroziuk n  videokép-griallzis alapjat képezd RGB
osztilyhathrokat, A kiilonb0z8 szedési idSpontl almik, valamint sz egyes fajink kozdti
szignilikancia meghatiozésn drdekében az éretisépi indexekkel varlancia analizist végeztiink.
A virskozéisuak meg!'elelﬁen'Vhlamennyi vizaghit iényezﬁnek srignifiking hatdsa volt.
Vizsphltuk a videokép-analizissel meghatértzon keménylit{iindex atkalmazhatosfgdt. Linefris
Tegressziol hajtottunk végre a hagyom{}nyus mbdon &s s videokép-analizissel meghatarozott
keményit8indexek kizdtt. Az eredményiil kapott 0.9265 korreliciés koefficiens azt igazolia,
hogy a -videokép-amalizissel kapott kemiényitBériek alhalnazhatd sz epyélént sok
szubjektivitast tartalmazé hagyoményos dsszehasonlith nxddszer helyott.
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IMMOBILIZALT BETA-GLUKOZIDAZ STABILITASANAK VIZSGALATA
Brumbaner Anikd IV. évf,, BME

Kounztlens: dr. Réczey Istvinné docens
BME, Mezdgazdasdgi Kémiai Technoldgiai Tanszék

Napjainkban egyre t6bb tpanyag-, taknondny-, és energiaprobléma vetSdik fel. Ezen
problémék mepoldiséban, a Foldiinkén nagy mennyiségben tijratermel&dd cellulézbo) nyert

‘glitkdz nagy szerepet jatszhatna, ha képesek lennénk gazdasigos lépésekkel el@allitani,

A celluloz lebontdsiban az enzimes hidroliziz 4 taviatokat nyitott meg, de ipari

mérelekben tériénd slkalmazésilioz még szimos probléma megoldisra var.
Problémat jelent, hogy a celluliz termeléshiez felliasznilt t6rzsek nem a szdmunkta megfelel
arinyban. allitjak el6 az enzimkomplex alkotdit, és igy az utolsd komponensbdl, a béta-
ghitkozidizbol hidny wutatkozik a hidrolizis sordn. Ennek hatishra viszont a termékben nem
fesz megfelels arinyt a glikdz mennyisége. -

A béta-gliikoziddz Sndllé enzimkészihnéﬁykéut torténd el@allitdsival s immobili-
zéldsdval lehetBvé valna az enzim kiegészild adagolasa, illetve 16bbszori felhaszndlhatosaga
is,

Munkdm sordn  Aspergillus  phoenicis t3rzzsel oszlopreaktorban és  rézatott
fombikokban béta-glitkozidéz aktivithsa pelleteket allitotdany €6, Bzen uibbbi pelletek
viselkedését vizsghitam kis koncentraciojl, 0.1%-os glutiraldehides kezelés hatisbra.

A tanszéken eddig végzett kisérletek sordn ennél nagyobb glutiraldeliid koncentricidkat
alkalmaziak, mely koncenifciok hatfsara a hidrolizisek kezdeti szakaszfiban egy lappangisi
szakaszt 1apaszialtak, mialait az enzim miikédése gitolt volt,

- A kisérleteimben mind a glutaraldeliddel kezelt, mind a kezeletlen gydugyokkel
végeziem egymast kévets hidroliziseket. A kezelés josiganak vizsgatatit a kezdeti hidrolizis
sebességekkel €3 a 24 Gris konverzid adatokkal végeztem.

A kezdeti hidrolizis gdrbék t6blb szempontbol is ériékelhetdek voltak, igy az enzim
felezési idejét is innen dllapitottam meg. A ghitfratdeliddel kezeft gydngyokben répzitett
enzitn felezési ideje 540 éronak, a kezeletleneké pedig 180 dranak bizonyult.

A plutiraldehidde! kezelt gydngydk hidroltzise soran a pelleteknek fokozatosan
esBkkent az akiivithsa, mig a kezeletlen gydngySk esetén a hidrolizisek kezdeti szakaszéban a
pelletek  jelenifs  akiivitAsvesztést szenvediek, Ennek " valdszinfleg a  nragyfoka
enzimkiaramias lehetett az oka.

Az alkalnazoft kezelési korlilmények kozott a hidrolizis kezdeti szakasziban nem
észlaitem tappanpdsi z0nat. Bz arra utal, hogy az dltatem hasznalt glutaraldehid koncentracio

az enzim rigzitését Gigy végezle el, hogy a lidrolizis sorin nem akadilyozia a cellobitz
ialakitdsdt, azaz a béta-glikozidiz mitkodését,
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' NEM KODOLT AMINOSAVAK BEEPITESE OPIOID PEPTIDEKBE
Darula Zsuzsanna, V, évf, vegyész
Témavezets: Dr. Toth Géza
MTA SZBK "B" Szint(i Izotép Laboratérium

A fajdalomcsillapitok specifikus és sztereoszelektiv kit6helyeken, opioid

receptorokon fejtik ki hatdsukat, Az opioid receptoroknak t6bb altipusa
ismeretes: a «, & o, a p € a & altpusok. A receptorokon  kotddd
{4jdalomesillapfték (ligandok) hatdsa a p-ligandokéhoz (pl. morfin) hasonls, de
kevesebb karos mellékhatdssal (drogfliggBség, 16gzésdepresszi6) rendelkeznek. A
szervezeten beldll is taléthatiék opioid hatdst vegyiiletek, ezek a & receptorokon
kat6dé peptidek.

Kisérieti munkdnk sorfn olyan pebtideket terveztiink, amelyek a
természetes peptideknél aktfvabbak és valamilyen vélasz kivaltdsdban
szelektivek. Ehhez egyik megkdzelltési méd a peptidlinc konformaci6janak
véltozatlanul hagydsa mellett az oldalldnc-konforméicid, és ezdltal a peptid
hdromdimenzids szerkezetének viltoztatdsa, Ennek egyik médja, ha bizonyos
aminosavakat nem kédoit aminosavakkal helyettesitiink, és fgy valtoztatjuk meg
a szerkezetet.

Ezé&rt mi a deliorfin B-ben (Tyr-n-Ala-Phe-Glu-Val-Val-Gly-NHy) a
fenilalanint 2-amino-tetralin-2-karbonsavval (Atc), a valinokat pedig izoleucinnal
helyettesitettitk. Elgallftottunk dijéd-tirozin anaiégot is, melynek tricidlasaval
kdzvetlen receptorkétési vizsgdlatok elvégzése vilik lehetdvé, A peptideket
SPPS-el allitotuk elf, az Atc-t racém formdban épftettiik be. Kidolgoztunk egy
HPLC-eljirdst a dinsztereomer peptidek elvilasztdsira, &5 azonosftottuk az
egyes peptideket.

Az egyes peplidekben [év6 Aic relativ konfiguricididt N-TFA-Ale
enzimatikus emésziése Gtjdn nyert optikailag tiszta Atc standarddal valé
sszehasoniftdssal 4llapitottuk meg. Ebhez a munkéhoz el6allitotiunk N-TFA-
Atet.

A radioreceptor kitési tesztek €s in vivo bioldgiai assay-k alapjdn az Ate-
tartalmii peptidek j¢ affinitdssal és szelektivitdssal kétSdnek a s receptorokhoz.
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A BIRS (CYDONIA OBLONGA) MAG GYULLADASGATLO POLISZACHARIDIANAK
SZERKEZETVIZSGALATA

Forgécs Kalalin, V. biologia-kémia

Témavezels: Prof. Néndsi Pal
KLTE, Biokémia Tanszék

Régdta ismert tény, hogy a birsmaghdl nyert vizes exirakt gyuiladésgdllé hatdss. A
kivonatot (fSleg a falvakban) Magyarorszigon is gyakran alkalmazidk a szoplatés anydk
melibimbégyuitadisuk kezelésére. A Szegedi Orvostudomdnyi Egyetemen klinikailag is

- tesztelték a birs ezen tulajdonsdgdt, & vizsgdlati eredinények kivdldak voltak. Ezen tények

alapjdn kezdiék el a KLTE Biokémin Tanszékén vizsgini a birs poliszacharidokat. Ktil{idi
szerzok koziil sz uldbbi években Rahimov &s Lindberg foglalkoztak ilyen jellegd
vizsgdistokkal, Lindberg a vizes kocsonyds exirakt NaCl-os gradiens elici6jival egyetlen
ss_;vas poliszacharidot nyert, melynek teljes szerkezelvizsgdlatt elvégezve, azt
uronsaviartalmi xildnnak taldlta. '

Vizsgdlataink célja az volt, hogy standardizdll kGrilmények kdzdtt Kinyerjik a birsmag
vizzel extrahfthatd poliszacharidjait, ezeket elvilasszuk, és kémiai szerkezetiiket meghatédroz-
zuk.

Az enyhe konilinények kézt végzett szakaszos vizes extrakei6 sorfin erdsen kocsonyfis
oldatokat kaptunk. A frakcidk clvdlaszifsit gélkromatoprifissan, viz—1.0 M NaCl oldatos
gradiens eldciGval, DEAE Sepharose CL 6B oszlopon valsiloltuk meg, Ekkor hfrom frak-
ciét nyerifink, melyeknek szerkezeié! vizsgdliuk. Az elsS frakeiot glukinnak, mdsodikat
galakio-manno-glukdnnak taléltuk. Ez alkelommal a harmadik, savas frakei6 szerkezetvizs-
gilatinak ercdményeirdl szfinoick be. A frakeid Gsszetélelének vizsgdlaldl cukoranalfzissel
vépeztiik, melyet melilezési analfzissel egészitettlink ki. Tekintettel az myag igen magas
wronsav-larlalmdra a meghatdrozéist az uronsavak karboxilcsoportjainak redukeidjfival
kezltiik (Taylor és Conmad mddszerével), hogy clkeriljiik a hidrolfzis alkalmdval bekd-
vetkez6 dekarboxilezddést, illetve B-elimindcids reakciét. A NaBHg-del valé redukeid utén
trifluorecetsavas -hidrolfzist hajlollunk végre. A monoszacharidokat minSségileg €s
mennyiségileg — ismétell NaBIi4-es redukeis, majd acetilezés utdn. — alditol-acetétok formd-
Hban pdzkromatogrifidsan hatfroztuk meg. Megélfapitottuk, hogy Lindberg vizsgélatl
eredménycivel szemben az dllalupk vizspdll birsmag extrakt savas frakcidja 4-O-metil-
- glilkurono-gliikurono-arabino-xildn. Ennek szerkezete hasonlit & névényvildgban elterjedt
(irodatmi adatok alapjén. ismert szerkezetl) sejtfalalkoté xildnokéhoz, szokatlanul magas
azonban az uvronsavtartalma, kSrlilbelt! 5-10-szerese az ismert xildnoknd! tapaszialt
értékekinek.

Vizsgélataink arra utalnak, hogy a killdnbdz6 terméshelyd birsmagok chér8 szerkezet@
savanyd poliszacharidokat tartalmaznak, de nemi kizdrt annak a JchetSsége sem, hogy a
Lindberg fltal vizsgilt anyag bomidsi lolyamatok révén veszietie el arabindz-tartalmat.
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Az Echinops Majok kiilénbdzd nbveényi részeibb] nyerhetd poliszacharidok

elGdllitdsa és vizsgdliata

Horvéth Zsolt V. éviplyam biologia-kémia szak
Témavezetd: Dr, Ninasi Pal professzor
KLTE Biokémia Tanszék

Az Echinops (Labdaldvis) ndvényckbdl nyerl drogokat a kinai népi gydgvaszat mint

gyuiladiseskkentd anyagokat haszndlja kulonbozd fokélyck pydpylasiri. Mas ndwényekrdl szold-

szakirodalomi szerint feltchetd, hogy czen hatis a magas uronsaviarlalomd poliszacharidoknak
kaszdnheld.

Vizsgdlataink célja az voll, hogy az Echinops fajokbdl a szakirodalom dltal eddig nem
tanulmdnyozolt poliszacharidokat kivonjuk ¢s szerkezetikrdl felvildgositast nyeriimk.Az dHalunk
tanulndnyozolt fajok a kdvetkezéek voltak: Echinops sphacrocephalus L. és  Echinops ritro Fiscl,

(Magyarorszigon megialdlhaté ndvény), Echinops exaltatus Schrad. {Romdunia terilelén honos ndvény},
Echinops commulatus ¢s Echinops orientalis Tranto. ( Transzkaukdzusban €8 ndvény),

Ezck gyokércbél, valumint az Echinops sphacrocephalus L, gyokér, levél, szir ¢ lenmés
részeib0l forrd vizzel szakaszos extrakeidt hajlottunk wégre. A gySkér uronsaviartalomdnak keét
miaximwma vin: az elsé az extrabdlas kezdelén, a misodik a t6bb érds extrahatss utan.Ez a Jelenség a
poliszacharidek  eltérd  szorkezotével, illetdleg 2 sciiben vald  oltérd  clhclyczkeddsével  lehet
dsszelligeésben. Az Echinops sphacrocephalus L. névényt részei  kozill esak a szir uronsaviartaloma
vetheld tssze a gySkér hasonld adalaival, A gyokér ¢s a szir uronsaviastaloma hasonldan vallozik az
exirahdlds soras.

Az Echineps orientalis gyokée/6 dializall frakeidjal anioncseréié gélkromalografiival (DEAE-
Scpharose CI-6B), desztillalt vizzel, 0,2 M és | M NaCl oldaltal clicidt végezve neutralis és kiilénbszé
mérickben savas frakciokat (1.,2.,3.,4.) nyertiink, A frakcidk cukoranalizisét Helerqvist modszerével
hajtoltuk végre, amelynck credményei alapjan clmondhatd, hogy az Echinops oricnialis gydkerébsl
izolalhaté poliszacharidok boryolull kevercket képeanck: az |, frakeid glikéannak, a 2. frakeid galakio-
mannc-glitkdnnak, 3, frakei¢ arabino-xilannak és glitko-mannannak, a 4. [rakeid arabino-xildnnak &s
glikdnnak adédott,

Feliételezhets, hogy ¢ novényfajok haldanyagai kézét a poliszacharidok jclenlés szorepet

Jatszanak, czért vizsgdlalainkat tovibb folytatjuk ¢ poliszacharidok clvalaszlasa és szerkezetvizsgilata
céljabal.
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HOSSZUTENYESZIDEIY FEJESKAPOSZTA-FAITAK
BELTARTALMI FRTEKETINEK VALTOZASA TAROLAS
SORAN

HUTZEK BEATA KATALIN 1994/ V. évf. hdlgaté
TATE (EORGIKON MezSgazdasdgtudomanyl Kar

fllatélettant és Allategészaégtant Tangzék

o i jeskdposz—
1gozatomban feladatom volt nyomexn @ovetnl g fajes
tanfaggéﬁ beltartelml értékeinek vdltozdedt tdrolds mordn, ezek
glepjidn megnevezni azokat a fajtdkat, amelvek a legkisebb vesz-

tegdg melletd idrolhatdk.

Irodalmi Sgszefoglaldt kéezitettem a fejeskdposzta termesz-
téSérﬁl' e . . s ek ..
aelemié’me/ﬁiﬁii“@i,fi%ii‘é;f%ﬁs22%3?3&2?@22%22‘{83éaikﬁﬁ‘é;?“‘éésm
19’633%1;%11::;{‘%321;;“ az olkalmazott tdroldsi mddszerekkel, a tédrolds
alapkgg;zZ%giﬁ;izglénorganikus alemek hatdsdt a fejeskdposzta
fejlﬁdéSé?e‘ i tamathen bemutattam & kisérleti teriletet, a td~
rolésAk%ié?ggigef%?ﬁgﬁvigan tamartetiem az dltalam vizggdlt fejes-
képos%zagggjgégigiartalmi vizsgdliatok médszersit a vonatkozd szb-

vényok alapjdén mutattam be,

A kdmici vimsgilatok eredményét smamitdgéppel dolgoztam Tal,

Amitdgé Somitatt ikail ipztikai program-
iz TBY szdmitégépre elkészltatt matematikal gtqtls? ] 1
cse}]'izag; gzignifiksncia visagilatot s homogenitds vizsgdlatet vege

zatt.

N . I £ s ‘ TR B rnahg-

b szignifiksncis vizagdlat eredmen:\zgs_lt :\f.‘elhasz.na:lva; tamne
sonlitoitaﬁ a fajtékat egy idfszmakon bellil, illotve grtekeltem ez
egves Tfajtdk peliartalmi mubaidinak vAltozdedt tdrolds sordn, ki~

anolve az 1002 &gzl és az 1993 tavaszi idbszsakot.

Wortos volt szémomra a homogeultds vizggdlat, melynek sordn
ant tapasztaitam, hogv a vizegilt kaposztaﬁagta@ nemelglke haw~
1yettesithets egymdssal néhdny fontos tulajdonsdg egetében,

an J : ; tettem ¢ : tégi célnak megfe~

Ezutdn javaslatot tellem az adeti termeaztéal célna z
leld Eejeské%oszta—fajték kivélasztégara, megnevaztam qilegklsabb
tdroldei veanteségzel tdrolhatd fajtdket, melvnek alapjdn gorren-
det allitotitam fel a 12 fajta kozdtt.

Témevezetd tendr: dr. Loth Tibornéd
agyetemi adjunktus
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Kalmar Bernadett
V. éves biolégia-kémia szakos haligaté

K+-FELSZABADULAS KEMIAI SZABALYOZASANAK MERFESE
TULELO SEITSZUSZPENZION

Témavezetd: Dr. Rénai Andras
Dr. Szokan Gyula

A nyiroksejtek kémiai kommunikdcids rendszerei, jellegzetes
sajalsigaik mellett, szémos hasonld jelitviteli megoldast mutainak az
ideg- és izomsejlekné! valamint a hormondlis sejteknél korabban

megismert inechanizinusokkal. A dolgozat tirgya fenti analogiak alapjan.

a T- €sB- tipust nyiroksejiek K+-csatorndi mitkddésének és a mikodés
kémiai (receptoridlis) szabélyozdsinak vizsgilata K*-ionszelekiiv
detektor alkalmazasaval.

A megoldando részfeladatok:

a) T~ &s B-tipusi nyiroksejtek preparilasa,

b) a Kt-szelektlv detektort tartalmazé mérSrendszer
elekironikéjdnak Ssszeallitasa, kiilss egyiittmikddivel, és a
mérdrendszer érzékenységi- és szelektivitdsi mutatdinak
meghatirozisa,

. ¢} a K*-csatorna-blokkel6 apamin {méhméreg-komponens).
tisztitdsa HPLC-technikaval,

d} kilonbdzé ismert és feltételezett Kt-csatornira hatd
anyagok tesztelése a nyiroksejteken.

Kevesebb, mint két hénap alatt B-tipusi nyiroksejt tenyésztését,
valamint az apamin tisztitdsat lényegében megoldotiuk, s JGIE’J]ng a Kt
szelektiv detektor-rendszer 9sszedllitasin dolgozunk.

Immunolégiailag aktiv poliszacharidok elddllitdsa és szerkezetvizsgalata
Magyarorszigon cléforduld édesgydkér (Glycyrrhiza} fajokbol

Kiss Tainde, V, évE, biologia-kémia szak
Témavezetd: Dr. Nanasi Pal professzor
KLTE, Biokémia Tanszék

Az édesgydkér (Glyeyrrhiza sp.) mér régéta atkalmazolt gyogynévény gyulladasok,
allergidk kezelésére. Hatdanyagai kozill kiemelkedd jelentdséglick a gyokérbdt extrahdihatd
— elsdsorban az uronsavtartatmit — poliszacharidok, amelyek jelentds immunolbgiat aktivitast
mutatnak. Ezek tanulminyozésara viligszerte folynak kutatdsok, amelyek céljaira azonban csak
az Azsiaban honos édesgyiskér fa}okat (G. uratensis Fisch., G. glabra L.} hasznaltak,

Ezen eredmények alipjan vizsgilatokat kezdtiink a Magyarorszagon honos G. fajok (G
glabra és G. eclinata) pohszachand;al tekintetében, Hsszehasonlitva ezeket az ézsiai fajolc vizs-
galati eredményeivel, itletve kiterjeszve & gybkéren kivilt mis ndvényi részek tanulméanyozisara
is, Céljaink kozé tarlozik, hogy a magyarorszigi Glycyrrhiza fajokbol bioldgiailag aktiv
poliszacharidokat izoléljunk, tisztitsuk és szerkezetileg jellemezzitk azokat. Mivel & G. echinata
fajja! az irodahmi adatok szerint szénhidritkémial vizsgalat nem folyt, részletesebb tanulmanyo-
zasaba kezditink,

A poliszacharidok izolalasa forrd vizes, szakaszos extrakcioval tortént a ndvények gyo-
kerébdl, szarabol és levelébdl. Az extrakiumok uronsaviartalma azt mutatta, hogy bar az dzsiai
eredetd novények szénhidrathozama magasabb a magyar mintakéndl, de a magyar G. glabra
uronsaviartalmia velekszik azokéval. A G. echinata esetében kedvezdilenebb ercdményeket
kapiunk. A savmyﬂ poiiszacharidck mc:myisége dltaldban a gytkérben & legnagyobb, de figye-
lemreméitd a szir 16bb-éras extrakyaiban is.

A frakciokkal dializalas utin c-naflolos médszerrel dssz-szénhidrat-, illetve Folin-féle
modszerrel fehérjetartzlom meghatarozist végeztink, A mintakat DEAE-Sepharose CL-6B
arioncseréld aszlopon ~ desztiltali vizzel, 0,2 M és 1,0 M NaCl-oldattal - elliciét végezve neut-
rilis €s kitionbdzd mértékben savas frakc:o[\ra kiilanitettiik el. A mintakkal cukoranalizist vé-
geztiink.

A G. glabra pydkere és a G. echinata szdra esetében kapott eredményeket az irodalmi
adatokkal sszehasonlitva megallapithatd, hogy a poliszacharidokat felépitd monoszacharidok
k#zill a mi mintdinkban is jelentds mennyiségben van jelen arabindz és galaktoz, illetve kisebb
mennyiségben glikdz, ramndz 65 manndz, de az ircdalmi értékektd! eltéréen a G. echinata
szara esetén domindns komponens a xiléz is. Feliételezzitk, hogy & G. glabra gydkerébdl izolalt
poliszacharidok fdfeg arabinogalshtdn és arabinan tipustak, mig a G. echinata szérdban az
arabinoxilin tipus a meghatarozo.

TFovibbi vizsgalatok még folyamatban vannak, mivel eddigi eredménysink azt mutatjak,
hogy a magyarorszigi fajok is alkalinasak lehetnek gyakorlati fethasznalasra.

N SR
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_ FEHERJEK ES AMINOSAVAK OXAZOLON
SZARMAZEKAINAK SZINTEZISE ES VIZSGALATA

Kdezdn dyﬁrgy HI. évf. vegyész

Témavezett:; Dr, Hudecz Ferenc |
MTA Feptidkémiai Kutatécsoport
ELTE Szerves Kémiai Tanszék
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Fehérjék szabad aminocsoportjai megfeleld kdriiimények kozbtt reakciéba lépnek a 4-
(etoximetilén)-2-fenil-5(4H)-oxazolonnal (I). E szérmazék immunolégiai sajdtsipai
miatt széles kirben elterjedt szintetikus haptén. Fehérjgk (I1) tipusd konjugdtumai
szerkezetének jobb megismerése céljabol modelifehérje (marha szérum albumin,
ovalbummin, monoklondlis ellenanyag) felhasenflasival megvizsgiltam, hogy a
kapcsolas koriilményei (pH, ionerfség, homérséklet) hogyan befolyisoljsk a
konjugatumok osszetételét, antigénfelismert képességét. A kapesolds. mértékdt UV
spekiroszkopia segliségével hatiroztam meg, kihaszndlva a kromofér elnyelését 345
nm-en. Megéllapitottam, hogy

a. 2 kapesolis hatasfokat az ioner8sség erfsen befolydsolja,

b. roagasabb szubsztiticiéfoknal romlik 2 konjughtum oldhatéssga,

c. a konjughtumok antigénfelismer8 képessége cstkkent, de nem sziint meg.
A kapesolds sztbchiometridjira a pH nem fejt ki jelentSs hatast, azonban a
konjugdtum titrdldsi gorbe analizise alapjan feltéteiezhets, hogy kiilénbézé pH-n mis
aninocsoportok jelél&dnek.
A konjugitumok homogenitdsit polinkrilamid-gélelekiroforézissel, Gsszeidtelét UV
spektroszképidval, izoelektromos fokuszdlissal, oldatbell konformdcigjit CD
spektroszkdpidval jellemeztem.
Az irodalomban elszér elSallitottam a 4-(etoximetilén)-2-{ 1}-naftil-5(4H)-oxazolont
(i), mely vizsgilataim szerint az (1)-hez hasonléan kapesolédik fehérjékhez, de -
ellentétben a (11) szarmazékokkal- konjugdtumai erSsen fluoreszkdlnak (maximum:
Xex=350 nn1, Aey,=480 nm). .
Mivel a 5bb kromofért tartalmazéd felérjekonjugdtumok moléris extinkcids
koefficiense (g} irodalombél nem ismert, modellvepyiiletként elddllitottam az (I) s
- (I} vegyiilet aminosavszirmazékait is. E vegyiileteket VRK-val, HPLC-vel,
elemanalizissel jellemeztem, és meghatiroztam a megfelel§ ¢ érékeket.
Elséként dilitottam elé az Fmoc-Lys £ aminocsoportjan (11} szerint médositott
vegyliletet, €5 tufisin  pentapeptid szdrmozékapinak szildrdfizisit  szintézisével

igozoHany, hogy e szirmmzék segitségével (1) tipush peptidszarmazékok Allthatdak
eld.
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SZERIN - PROTEAZ KIMERA ELOALLITASA GENSEBESZETI UTON. :
EGY $ZERUM MOZAIKFEHERJE SZABALYOZG
REGIGIANAK MEGVALTOZTATASA

Lérincz Zsolt, V1. évi. vegyész

Témavezets:Dr. Zdvodsky Pérer
ELTE Szerves Kémia Tanszék és az SZBK Enzimoldgiai intézete

A komplementrendszer a gerincesek szervezetének integritdsdt biztosfté védekezd
mechanizimusok egyike, amelynek az aktivdcidja - membrénkdrositdé komplex kialakuldsa
segfiségével - az idegen sejt ( célsejt } Hzisét okozza. A rendszer vAzdt a vérben inaktiv
formdban jelen levs szerin-protedzok alkotjdk, amelyek kaszkddszerd proteolitikus hasitds
révén akiivdljdk egymdst. A proteolfzisen kiviil fontos szerepe van még a komponensek
kozott kialakuld fahérje-fehérje kilcsdnhatdsoknak is.

A kaszkdd elindfiGia a CI fehérje ( egy ot alegységbdl 416, Ca®' figgd
heteropentamer { Clgrys; )) immunkomplexhez (sejtfelszinhez kapesolGdott IgM, 1gG )
kapcsoldddsa. A kot6dés hatdsdra a Clg-val szoros, de nem kovalens kapcsolatban 4li6
Cl1s-C1r-C1r-C15 tetramerben a proenzim Clr autoaktivalddik. Az aktiv szerin protedz Clr
ezutdn egy Arg-lle kdtés hasftdsdval aktivilja a Cls-t. Az aktivdlt Cls pedig képes a késGbbi
komponensek hasitdsdra, és fgy a folyamat tovdbbvitelére,

A Clr és a CIs egyméshoz nagyon hasonld jellegl, azonos mozaik szerkezetfl szerin-
protedzok. MindkettSben 5 egymdst kivetd kotd-, illetve szabilyozd modul kapcsolddik egy
katalitikus doménhez. Ezen szabdlyozd modulok szerepének a tisztdzdsdra "dtszabtuk " ezeket
a molekuldkat kédold cDNS-eket génsebészeti eszkdzdkkel, mégpedig vgy, hogy a Clr
nemkatalitikus (1-V.Yy doménjeibdl ( A ldne, 495 aminosav ) és a Cls katalitikus doménjébol
{ V1., 220 aminosav } &l16 "kimérdt” &litottunk eld.

Munkdnk célja a villoziatdssal az volt, hogy a dimerizdcidban, az autoaktiviléddsban
és a szubsatrdt specificitds meghatdrozdsdban résztvevd régidkat azonositsuk a Clr
molekuldban. ’ B

A kiméra vizsgdlatéhoz sziikség volt a cDNS expresszidjdra, Azért, merta Clrésa
C1s is komplex multidomén glikoproteinek, a fehérje termelésére egy bakulovirus-rovarsej
rendszert haszndltam amely képes a szitkséges poszt-transzldcids mddositdsok elvégzésére.
A ¢DNS-t pBlueBac #tviteli vektor segftségével az AcMNPV virus megfeleld helyére
juttattam. A rekombindns vitusok izoldldsa és szaporftdsa utdn azokkal Sf9 ( -Spod'opte‘ra
frugiperda ) sejteket fertdziem, A sejtek tdpfolyadékdba szekretdldott fehérjét sikeriilt
szendvics rendszer(l ELISA-val, valamint immunblottal azonositanom. A termelt kiméra képes
volt dimerizdlédni, a dimer a Cls-sel Ca2* jelenlétében tetramert képezni, és ez a tetramer
kotddni a Clg-hoz, Ezeket a megdllapitdsokat gélszfrd oszloppal végzett molekutatdmeg
meghatdrozds alapjdn tettem. A CI komplexet a emberi Clq, Cls és az elkészftett kiméra
alegységekbd! rekonstitudltam, és az bioldgiailag akifvnak bizonyult hemolitikus teszt sordn,

Az elvépzett munka azt bizonyitja, hogy a mozaik-szerfi Clr szerin-protedz szubsards
specificitdsdr és egyéb fehérjékkel vald kolestnhatdsdt a katalitikus doménhez kapesol6dd
nemkaralftikus régié hatdrozza meg. Bebizonyitottam, hogy a Clr dimerizdidddsdban is a

nemkaralitikus régio jatszik domd szerepet. Feltéelezem, hogy hasonld m{kddési elv

érvényestil a 16bbi mozaik szerkezet( szérum protedz esetében is,
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VAS MEGYE KOLONBOZO TERMOHELYEIROL
BEGYUJTOTT OSZIBUZA ES TAVASZI ARPA
MAGNEZIUM ES KALCIUM TARTALMA -

NE_METH ZSUZSANNA (1994) V.évf.hallgats
PATE GEORGIKON Mez8gazdasagtudomanyi Kar
Allategészségtani és allatelettani tanszék

Vas megye klidnbbzd talajtipusain fermesztett 1993-94-es évi Gszi blza,
illetve 1994-os tavaszi drpa magnézium, kaiclum tartalménak meghatérozéasat
végeziem. ‘ )

A megye gabenaforgalmi vallalatainal begydjtétt (fermbhelyre é&s fajtara
feltuntetott) gabonatételokbsl mintdt vettern, majd a vizsgdlatra ttiténd
elokészités utan  atomabszorpeiés  spektrometridval  elemeztermn. Az
eredmények kiéridkelésekor figyelembe vettem az adott terméhely kiinnyen
oldhaté magnézium tartalmat, talajtipusat, kététtségét, mésztartalmat, plH, és
a kiltgzédési veszteségeket. '

Mindezek alapjan a kitvetkezbket sllapfiottam meg:

A talajok kbnnyen oldhaté magnézium tartalménak nivekedése nem venta
maga utdan a takarmany magnézium tarfalmanak a novekedését. A
pszeudoglejes barna erdftalajon ( Vas megye DNY-l része ) az 5.5pH
kedvezett a magnézium feltarédasanak, itt azonban a feliépd killgzodas miatt
cstkkent a felveheté magnézium mennyiség.

A vizsgdlatra KkerUié takarmanyck magnézium tartaimat 100g beméit
szemtermésben 8szi blzénal 0.18-0.23¢, tavaszi arpanal 0.09-0.11g kézitt
mértem. A legnagycbb mennyiséget a réli dntéstalajon ( Répce Mente )
kaptam, mig a Raumann-féle barna erdétalaj { Kemeneshat )} magnézium
vonatkozdsaban hidgnyos terlletnek mutatkozott.

Vizsgélataimat abb6! a célbdl végeztem, hogy megdliapltsam a gazdaségi
haszonallatok magnézium szikségletének fedezése milyen aranyban triénik
alaptakarmanyokbsl,

Tovabblakban vizsgalom a Taplanszentkereszti és a Sopronhorpacsi
Novénytermesztési Kutatd Allomdas ailamilag minGsitett fajldinak ( 6szi buza,
tavaszi arpa, kukorica ) magnézium, kalcium tartalmat. A fajtascrok makreelem
tartalméra meég nincsenek kiértékelt eredményeim.

KEMIAI TECHNOLOGIA

Témavezetd tandr; Dr. Léth Tiborné
egyetemi adjunktus




vo; IML'RL.K Monoslmm Mizmmw JK I LLOALLUASA CLLJABOL
Boivay Audms,sv vegyész

Ténvezeld: Dr. Mathé Arpdd egy. docens
ELTE TTK Kémial Technoldgial Tunszék

A polimerck gy szertkezeti villozatossign ds tulajdonsigeik nesszemend befolyfsolhntosiga
kitlondsen nlkahsussa toszi ezt az anyngesalidot membidngziirck készlidadre. Az nlappolinerek kéiai
fitutnk Hashval mddosithatuk a beldiok eldalitolt membranok sojttsigail, Bljthaiuak gy, bogy a kifudulfsi
polimert szubsatitwilink ¢s nz fgy nyert szdunnzdkbdl készititnk membrint (iomogén mddositas), vagy sz
eredeti polimennembrint altkijuk @, Joluldis uélkiil, hogy o mikioszetkezete ne villozzék (helerogén
‘mddositas), Muskfin serin politdler -szulfon) (Vielrex 1HES 4800, ICI) bréumnetilezésdvel &3 poli-saulfon
(Udel 121700, Union Cwbide) knboxilezésével foglalkozian, tovibbi — beksposolodvin egy.
mifiegy elemi difkkon nsakdba - poliszulfon werbrin helervpén sauifonilisit is elvégeatoms. Varkozh-
sunk szetit n kmbuxilezés €5 n szulfonilis epymfid ¢ wembrau hidrofiitdstusk novekedését fogja
eredményezni; n brdnmutilezell szhnnnzékbd] pedig @, bipolir-membidnokat leliet készileni, Lzekkel .
mddusiion membtinokkel kmuye?clvédclml szempontbl jelentds szepmeids fetndatokat remélink
megoldmi (k. tejsave olkilonitése ipmi szennyvizekbdl, NaQIl visszanyerése sze:myeze!l NaQH-
vldatokbol).

Az olibbi s6mik szamlélicik az clvéprett reakeidkat, A brdinmetilezés és o kmboxitezés midrtehét

45 pozleiGit elemauslizis- 63 NMR-méiésekkel ellenétizik, lovibbi lenuoanalitikel vizspilatokat is
vépozilink,

1. P'olidéierszullon) bromtelifezése
4,  AbLrommelilezd szer elkészitése:
11— CgH ;O +(CH,0), TH?T&’ 1t— Gyl — O = CLLBr+ H,0

b, A polimer bxummelllezese

'\ o ¥
! SnC,, CHC1,~CHEI i

t~C,H —()-CII.B['!~- () - —0)- - — _ s Jo +
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2. Pollszulfon karkoxilezése
a,
n-BuBr+ 2L L E'U""g n—Buli+ LiBdr
10, 9"
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mocr CH3
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3. Polisznifon membiin szulfondlisa
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08SZEFUGGESEK A BIFUNKCIOS REAKTIV SZINEZREEK SZERKEZETE
£8 FENYALLOSAGA ROZOTT

Csepregt Zsuzsinna vegyéémnémiik—, BME

Temavezetd: dr. Frank! Judit adiinkius és dr. Vig Andris tudomdnyos fSmmkatdrs
BME, Szerves Kémiai Technoldgia Tanszék

A, szines. texiiliakbdl  késziilt  fermékek  hmszndlali  ériékét  finyalldsdguk

" nagymértékben befolyasolja. A celluloz alapl szalasanyagok szinezésére elterjedten haszndli

reaktiv szinezékek feuyillosipa kbzepes vagy gyenge. Fontos tehat a reaktiv szinezék-
celluléz rendszerek fotokémiai tulajdonsipainak ismerete. . ‘

A munka célja két hasonlé szerkezetii bifuukeids nonoklortrinzin itletve szulfatoetil-
szulfon reaktiv esoporld reaktiv azoszinezék (“A", "B") fnyillésighnak a vizsgalata, eltéré
fenyailosaguk okainak felderitésére. Az "A" és "B” szinczék eltérs fényallosiginak a jobb
megériéséhez tanulméuyoziuk az ezen szinezékeket felépits Ggynevezett "elfvegyiiletek"
{"Al", "A2° "BI", "B2") fotokémial tulijdonsigait , valamint a szinezék-szal kozoit
kialakulé kistés erfsségének (sav- illetve Tagalidsigit) a fénydllosigra gyakorolt hatfsit. Az
elbvegyiileteket gy vhlasztottuk ki, hogy a vizsghlt "A" és "B" szinezék egy-egy
‘molekularészével teljesen azonos legyeil. ‘

A kériiliményekiSl fiiggden (pH, hdmérséklet) a szinezéken Kvd két kilinbdzb
reaktiv csoport reaktivithsa eltérd, nem azonos sebességgel képes létveliozai n szinezék-szil
kitést, A szinezék szerkezetében végrelajlott valtoztatasok belolyfsolhatjik o szinezék-szhl
kolesek erfssdpét. A szinezéh-szil kbzdn kialakult kapesolatnnk a fenyallésigra gyakorolt
Natasdt hirom killobdzs modon elGallitott szinezék-szal rendszeren kutattuk. Az els8 esetben
a szinezék kovalensen katddik & szaihoz (RC); a masodik esetben a reaktiv osopert jelen van
a rendszechen, de nemn kitddik a szdthoz (N); a harmadik esetben a reaktiv csoport hidrolizalt
Torméaban van jelen (H). Megllapitotiuk, hogy a kovalensen kdtott mintak fenyallasig az
eselek (obbsépébert a lepjobb.

A szinezék nolekufnldmepdnek nbvelésével a szinezett remdszerek fénydllbsiga
javult az "A" & "B" tipusi szinezékek esetéhen egyarant. A H-sav alaph "A" tipust reaklilv
szinezékek fonyattosiga jobb mint a y-sav alaph "B" tipushaké. A fénnyel szembeni eltérd
viselkedés a szinezékek kromoforjainak szerkezetébdl €s n reaktiv csoportokat dsszekdts
lidban 1évé kitlénbségekbdi adodhat,

Az "A"Es"B" tipush szinezékekkel kinlakitoti szinezék-szal kapesolat stabilitasat
vizsuhlva savas illetve ligos hidrolizissel, megdllapithatd, hogy az "A” tipust szinezékek
eseidben (A", "A2"} nH=3-ns kizepben lényegesen t6bb szinezék oldhaté le mint hasonlé
kiriinbnyek kbzott & "B tipush szinezékekrdi ("3, "B2").

Chsszefiigpdst keresve a szluezékek finvillosiga €s a sav- illetve alkil dndliostgn
hizit, megdllaplihatd, hogy 2 _.Wb fanyillosdgh "A" szineztk savilldsiga gyenge, o
gyengebb fenydlitsign “BY spinezéh sovallésiga jo. Bbbsl ara fehet kbvetkertetui, hogy az -
"AY sinezék Toleg a monokiGetrinzin csopuiion kercsztil kapesolodt ‘\;éﬂmz, wmilg a.
gyengdbb EuyAlldsagl "B" szticatk elsbsorban a seutfntoetil-szulfon s’ Hbdik.
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TEXTILMINTATERVEZO CAD RENDSZERHEZ ALKALMAS
SZINMINTAGY(UITEMENY LETREHOZASA

Czilik Melinda I, éves doktorandusz, BME

konzulens: dr.Csényi Sandur adjunktus
BME, Szerves Kémiai Technoldgin Tanszék

Korunkban a piaci verseny szélesedése ara dsztdnzi o villalatokat, hogy 2 megrenidel Sk
igényeinek maximdlisan eloget tegyenck, azaz gyorsap & poutosat a lehetd legjobb
mindsége! a legkedvezdbb drszinten allitsak elf. A szémitdgéppet timogaioll tetvezd &s
terneld rendszerek (CAD-CAM rendszerek) - igy a szdinitogépes texlilininiatervezik is -
nagyban hozzdjanidnsk az izemek, vatlalatok ilyen irdny( tdrekvéseinek segitésthez, .

A Coloroid szinrendszer az ember szinélményeit nemcsak érzet szerint, hanan
eszlétikailag is egyenletesen rendszerezi, A Colotoid szinminthkkal szimos larmdnia
kisérletet végeztek el és igy olyan harmoniadsszefiiggések is rendelbetfk a Coloroid
szinekhiez, melyek felhasznfidsival kinnyen lehet haundnikus szinsorokat szerkeszteni. A
szinrendszernek ezt a tulajdonsigdl kivaléan lehetne alkalinazni textilmintdk tervezésekor.
Elnybs tulajdonsaga az is, hogy kolcsénGsen egyértelmil kapesolatban all a CIB XYZ
rendszerrel, igy bizlositolt az &tjarhatésdg epysb kitlonleges jellemzdkkel rendatkez8 més
szfnrendszerekbez. A rendszer hitrinya, hogy szinminthinak hagyomdinyos gyakorlati
megvaibsitisa koritlményes,

Munkim célja kettds volt. Egyrészt letrehoznt egy olyan Coloroid szinailaget, melyet
monitorokon  lehet mepjeleniteni, mdsiészt gy a 'Coloroid rendszerl sedmitogépes
mintatervezfkben texfilipari alkalmazésra is hozzAférlietdvé tenni.

A Colorotd rendszer jellemzbinek ponfes matematikai definicidjn és a szhmitdgépes

tendszerek azon tulajdonsdga, hogy szineiket Fenyek additiv keverésével hozzak létre — tette

lehetdvé, hogy a Coloroid szinatlasz szineit egy a hagyorinyosiél eligid, hatékonyabb
mddszerrel Allitsan eld. ‘

Votatkozasi afapkémt o D65 fényforrdsra kalibrélt szabvinyos monitor fehiér szinét
vilasziottam. A Coloroid halirszinekkel egyezd szinezeti szdgli és a mounitorok &hal
megjelenithietd legtelitettebb szineket mint keverési ziupszineket rdgzilettem. Kiszdinitottam
2  felépithetd Coloroid szinek  szinkoowdindtdit és  Coloreid szindisszetevbit, A
rendelkendsemre 4llé Szivarviny szinkever§ programmal az R, G, B szindsszetevSket is
meghatroztam.

ig_v meghataroztam s Coloroid szinatioszt birmely olvan szmitdnéies rendszer szimira
mely rendelkezik o %? Aitastechnikiban legelierjedieth R, G, B szinkeverdst progranumal, A
Kispesti "Fextil~ ‘{s‘q —)>_. mintatervezd progiamjaban étrehortam & Coloroid rendszer 48

lapos szi~ % db szint tartalnaz és 3 minfalervezd progrim szdmdra elbdietd.
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Retarddit gydgyszerformik eldallitasa és in vitro vizsgilata

Hetyszin. KLTE Alkalmazott Kémiai Tanszék
Témavezetd: Dr. Zsuga Miklds
Készitette:  Danyi Zoltan V. biologia-kémia szakos hallgatd
é5 Steiner Judit biologia-kémia szakos kozépiskolai tandr

Altalinos és kopkrét célkitfizéseink: a hatoanyag specifikus terapids hatést fejtsen ki a
szervezetben, ill. a forgalomban 1&v8 ordlis gyogyszercknél kedvezdbb kioldodasa
készitmények eloallitisa.

Hatdanyagok jelentdsége: Vizben oldédé soszerlt drogok. A szalicilsav-szarmazékok tobbek
kozott  antipiretkus  (Hzcsillapitd), analgetikus  (fijdalomesiliapitd),  antirheumatikus
{(kaszvényellenes) hatastiak. )

A kalium-ion minden &6 sejtben (sziitletben, testfolyadékban) megtalalthats, a sejtek
inperelhetdségéhez nélkillozhetetlen, emellett specifikus  farmakologiai  hatasokkal is
rendelkezik (izomzat, idegrendszer, ndvekedes, sth.)

Vizsghtatainkat az Amerikai XII Gyogyszerkonyv clGirasait kvetve végeztik el. A médszer
Iényege, mepfeleld kérilmények kozott (mesterséges gyomor és bélnedvben) - az arra alkalmas
berendezésben - azt vizsgaljuk, hogy a gyogyszerbdl kioldodd hatbanyag koncentracidja
hogyan novekszik az idd figgvényében. Eldszor gyiri, majd az altalunk elballitoit termekek
kioldodésat kéveitik nyomon, Ehhez modeliezniink kellett a gyomor-béltraktus mikadéset:

hémérséklet 37 ° C, ami megfelel a belsé testhdmérsékletnek, fordulatszam 100/min, ami a
tapesalorna nedveinek a mennyiségének felel meg; kiokdédés idele 3 ora, ami megfelel a
taplalék pyomor-bélrendszerben vald tartdzkodasanak, Néhiny lenyezo eseién korlitokba is
titkdztitnk.

A gyari Na-szalicildt drazsé gyomorrezisziens bevonattal készill, ami (obbek kozott a
savas hidrolizis lehetéségét is kizdrja, igy a hatbanyag ténylegesen csak a bétben szabadul fel. A
KCl esetdben a konduktométer alkalmazasa kizarta a mesterséges gyomorsav, mint koueg
haszndlatat, ipy a mérés desztillalt-vizhen toriént.

A kioldédas dinamikajat leird modellek egyike a Weibull-eloszlast fliggvény, melynck
linearizalt alakja megkonnyiti a vizsgalatok kidridkeldsét, A gyogyhatdsi készltmények esetén a
hatoanyag kioldodsat reakcickinetikai érielefemben altatéban nuliad, vagy elsérendi sebességl

dlands jellsmzl. Mindkét esetben sikerilt céikitfizéseinket megvaidsitani €s kedvezdbb
kioldodasy tablettikat eldallitani. A Na-szaliciliindl elsd, a KCL esetében nulladrendft volt a
kiolddddst lelrd figgvény.
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Sziirési célra alkalmas mikroporusi kerdmia cl6allitdsa ALO;-bol
Kivonat

Fibiin Réka

Veszprémi Egyetem

A mindennapi  élet legkiilonbozobb teritetein - ipar, mezdgazdasig,
kozlekedés, kornyezetvédelem, egészségiigy, hiztartas stb. - adédnak olyan feladatok,
hogy folyadékokat vagy paznemii anyagokat meg kell tisztitanunk szilard
halmazallapotil lebegd szennyezéseikidl. E feladat megoldasa leptébbszor safiréssel ~ a

tisztitand kozeg szlriszerkezeten, sziirbn valo Atvezetésével - valdsithatd meg,

A killdnféle celokra alkalmas sz{irdk, bar m{ikddési mechanizmusuk azonos, a.

rendelteldsi céliol ‘ﬁiggﬁen, mind anyaguk, mind mikroszerkezetitk szempontjabol
nagyon sokfélék teheinek, '

Munkam célja egy AlLOs alapi sziirékerdmia eldaltitasa volt.

A tiszta aluminium-oxid j6 kémiai elleniliGképessége, valamint - és
kopasaliosaga révén kivéld szerkezeti anyagként kzismert, ugyanakkor a keramizatasi
technoldgia szaméra nem a legkedvezdbb nyersanyag, mert onmagiban nehezen

szinterelhet(”).

Feladatom - elssorban a keramial technologus szempontjabol - az alabbi
alapvetd kérdés megvalaszolésa volt;

A szobajohetd ipari eldillitisd nyersanyag milyen eltkdszitd miiveletekket
allithato elé olyan aluminium-oxid modosulat, illetve nyersanyag, amelyik kénnyen
szinlere!ljetc‘i, és ¢bhol milyen égetési korilményekkel hozhatd létre olyan kerAmiiai
cserép-strukiora, amely mint szerkezeti anyag a sziinési célokra vald. alkakiassdg

alapkdvetelményeinek megfilel 7
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POLIALKILEZETT NAFFALIN OLIGOMEREK ELOALLITASA L3
KENGOLAJ-TULAJDONSAGAINAK VIZSGALATA

KOVACS MONIKA 1V. VEGYESZ

- Témavezetd: Dr. Nemes Sandor egyetemi adjunkius
KLTE Alkalmazott Kémiai Tanszék

Osseeloglalis

A szintézissel elbaliitott kendolajok egyik csoportjit a megleleld tulajdonsigl
alkilaromis szénhidrogének atkofjik, A viszouylag hosszi egyeunes alkillancollkal
poliatkilezell aromas szénhidrogének kitdnnek viszkozitdsuk kis homeérsélictfiggést-
vel {(=nnpy viszkozitdst indexitkkel), széles hbmérsékietlariominyban felmultatott
folyékonysagukkal, jo oxidacioalloshgukkal és kis iHékonysagukkal. Mindezek alapjén
a polialkilezelt nafialin oligomerck jé tulajdonsdgai varhatoak.

A polialkilezett naltalin oligomerek cléalitisa az alabbi reakeid szerint tortént:

AlCl,; /CliCB . Naftaliu AtClsf CuCl Polialkilezett

Naftalin ‘ oligomwerek o paflalin
-1 -alkén oligomerck

ahol az 1-atkén az 1-lexén, 1-oktén, 1-dekén, 1-dodekén, 1-tetradekén, 1-hexadekén
¢s I-oktadekén volt.

A polialkilezett  naflalin ‘I‘r
oligomerek szerkezete vizlatosan (az
1~dekénnel vald poliatkilezés :
példijan bemutatva) az dbran lathaté: \

Az azonos fokban oligoineti- ;

zalt" naltalin - kilonbozo  péros
széunatomszami  linedris  l-alkénnel
polialkilezett szarmazékainak atlagos
olckulittmepe az 550-1900; viszko-
ziasi indexe a 90-161; dermedés-
pouiia a -24-+17 oC; nyilitéri lobba-
uhspontja a 210-310 °C (artoményban van és névekszik az. alkilezd normat 1-alkén
szénalomszamanak novekedésével. A termékek ugyanazon homérsékleten mért
viszkozitdsa, valamint oxiddcioval szembeni ellenalldsa szintén ndvekszik az alkilezd
linedrts 1-alkén szénatomszimanak ndvekedésével. A termékek tulajdonsiigainak ilyen
irduyi viltozdsa a kémint szerkezetlik alapjin érletmezhetd.

Vizsgélataink szerint az elddllitott anyagok (ukajdonsagaikban hordozzak a
lehetBségét anuak, hogy kivald wilajdonsigh  kenGolajok, ifletve  kendolaj-
komponensck  legyenck. Ia az  alacsony hdmérsékletii fo[yékm}ysz’lg nein
kisvetelmény, mert a felhasznalés magas homérsékletit belyen té‘mémk,. alvfk_or a
nagyobb szénatomszamiy; ha az fontos, nkkor a kisebb szénatomszimi lanenns' !-
allénncl  polialkilezett termékek kozil vilaszihatunk az adott fethzszudlds
kisvetelményeinek megfelelden kompromisszumot kotve.

AE
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TOLTOTT KEN-DIOXID ABSZORBER HIDRODINAMIKAJA

Mirki Edit 1V, évi, , BME

Kotzulens: Békdssynd dr. Molndr Brika docens, Bagyl Istvdn doktordns
BME, Vegyipari Miiveletek Tanszék

A kén-dioxid kinyerése ipari gizokbol és levepGbdl, azaz a savas es6k megpdiolisa a
kirnyezeivédelem egyik legfontosabb feladata, A napjsinkban atkalmazoft nagyipari
eljdrasok az olosd reagenst felhasznald, nem regenerélhatd abszomcidkat slkalmazzik. Bzek
hitranya, hogy a reakeid sorin keletkezett terméknek csak kis részét tudja oz ipar feldolgozni,
nagyobb részét deponaini kell, '

Az altalam atkahnazott regencefilhatd elfirds még nem kelffen kidolgozott, Lényege,
hogy a renpens, 4 Na-citrdt puffer, az abszerpeid utin Gjra felbaszadlhald, mert a regenerdlas
soran a kén-dioxid nagy wiménységhen kihgjthatd az oldathél.

Muskam célja: MNa-citrdt puffer’kén-dioxid abszorpcids eljfirs  megvalésit-
hatésbghnsk vizsghlata 6161t abszorbeiben, Bnnek els§ fazisaként. eddig a kbvetkezd
munkékat végeziem:

‘ Részt vettem egy U, D = 100 nun amérSjti, H = 1 m magassigi, ©12x12x2 mm-es
Raschig-gytirlikkel (G151t féliizemni abszorber tervezésében és szerelésében. Méréperemet
tervezlem és mérdmiiszereket kalibrditam. Megmértem a 15HE oszlop hidrodinamikgjat
{nyomdésesését és folyadék hold up-jdty a folyadék és & gizterhelés széles tariomanyéban
vizzel, hogy az eredméinyeke! ésszevethessein irodalmi adatokkal, vinint Na-citrat pufferrel.

A toldtt  oszlop nyonidsesését  mértem  kiilonboz8  gizsebességeknél és
folyadékterheléscknél. Az eredményekbdl jal elkiilonithett az frodalomban kzélt hirom
kinetikai miikédési tartomény. Megvizsgalam a ghz- és a folyadékhdmérséklet hatdsht a
hidrodinamikai jellemz&kre. A mérdsi eredinények azt mutatjik, hogy a kolonna
nyomasesésére és a hold up-ra ebben a tartoményban gyakorlatilag nincs hatdssal a betplilt
levepd és folyadék hidmérséklete.

A folyadék és a gz bemend h8mérsékletének villoztatisival mértem az abszorpcid
szempontjbol [ényeges hémérsékleli viszonyokat. A hidrodinamikai llapot jelentBsen
befolyfsolja a gz és a folyadék lehiilését a kelonndban, ami lényeges hatdssal van az
abszorpeidra. Végiil leveg6 - 504 ghz keverékével és Na-citrdit pufferrel mértem o 151tott
abszorber hatisfokat, és néhdny mérést végeziem a regenerdlisra. ‘

Eddigi eredményeim a viilasziott regeneralhatd eljirds vizsgilatdnak elsd fizisat
képezik. Jelenleg a hidrodinamnikai jellemzék {nyomdsesés, hotd up-és a kolonna-hBmérséklet
valtozdsa) malematikal modellezésével foglalkozom. Az abszorpeié és a regenerdlds
kidolgozasat fovabbi munka keretében kivanom folytatni.
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KRISTALYOSODAS VIZSGALATA
RITKAFOLDFEMEKKEL ADALEKOLT
FLUORIDUVEG RENDSZEREKBEN

kivonat

Rasztovits Zsolt
Veszprémi Egyetem

A fluoridiivegek szdmos alkalmazisi lehetésége mellett - gy mint
Fényvezetd optikai szélak, ionvezetd szildrdelektrolitok - [ézeraktiv jonok
hordozokdzegeként, un. "laser-host"-ként hasznosithatok.

Napjainkban a lézerfizikaban a ritkafoldfémek  gerjeszt6dési
jelenségeinek nagy jelentSsége vam, mivel [4thaté tartoményban sugdrzd
fényforrds segitségével a kézeli infravirds tartomdnyba esd lézerek
allithaték eld. Szamos ritkafdldfémion Er3*, Tm3+ Prit, Nd3+*, HoY,
Eu3* sth. [1] esetén megfigyelték a gerjesztési fluoreszencia jelenségét.
Bzek az ionok fluorid métrixban j6 hatdsfokkal gerjeszthetfk, mivel
kérnyezetikben a hordozd anyag szerkezeti hélézatdnak fononenergiéi
kicsik, fgy a nem sugdrzd relaxdciés folyamatok sorin bekdvetkezd
fényintenzitas veszteség kisebb, mint egyéb oxidos kozegek esetén [2].

A fluoridiivegek optikai elemekként illetve fényvezetd
szilakként torténd alkalmazasat leginkabb nagy kristilyosodasi hajlamuk
atolja.
e Munkank sorin kordbbi munkdk [3,4] tapasztalatait felhasznalva
vizsghltuk az Eud* és a Ho3t lézeraktiv ritkafoldfém ionok nukledciora és
kristdlynovekedésre gyakorolt hatdsit. Hkezelt mintdk tdrésfelileteinek
SEM vizsgilata segitségével mindségl informéiciOkat nyertiink az egyes
mintdk nukledcios viselkedésére vonatkozdlag., Az adalékolt {ivegminték
kristilyosoddsanak  kinetikéjit nemizoterm DSC modszrrel kdvettik
nyomon. A kapott eredményeket az irodalomban leirt matematikai
médszerekkel [5] feldolgozva meghllapitottuk, hogy eurdpium esetében a
kristalyosodas aktivaldsi energidja egy minimum gdrbe szerint, holmivm
esetében egy maximum girbe szerint viltozik a vizsglt Osszetétel
tartoményban. ‘

Irodalom:
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2. K. Hirac, S. Todoroki, N. Soga: Bol. Soc. Esp. Ceram. Vid. 31-C(3)
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4. 1. 8zabd, G. H. Frischat: J. Non-Cryst. Solids 161 (1993) 66-69
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LABORATORIUMI FOLYAMATIRANYITG RENDSZER FEILESZTESE
Szkely Tibor V.évi., BME

Témavezetd: dr. Marosi Gyirgy docens
BME, Srerves Kemial Techooldgia Tanszdk

Dalgozatom kapesolédik a BME Szerves Kémiai Technolégin Tanszéken kordbban
megkezdett olatdsfejlesz1d munkdhoz, rmelynek eddigi eredményel a DIAZOTALAS, &
az EMULZIOS POLIMERIZACIO folyamativdnyfidsdra irdnyulé célprogramck voltak, A
wunkdm sordn olyan folyauatliediyfté szoftver létrehozisdira térekedtem, amely @ csupdn
meglntdrozott célia korlftozolt makéddsi programek helyett bdrmely egyszertbb szaknszos
technoldgidju kémiai reakeid végrelnjidsdra képes, s a végrehnjland reakeidk paramdiereit
térolja. Alkalmas s progrunok megszerkesztésére, elidroldadra majd késsbhi beolvesdsdra s
azok végrelnjidsdra.

Az dhaldnos mokidés alapvetd felidteleit igyekeztem megteremteni, a. rendszer
bardver részének fejlesztésével is. Kilndsen hangsilyos szerepet kapott a dolgozat sordn a
Diazoldlds reakcid, mert ez j6! ilieszkedik a Szeeves Vegyipari Alapfolyamatok cfimdl térgy
leborpyakorln-tainak aktudlis fejlesztési feladanihor, és alkelinas a tovsibbfejlcs-z_telt
prograi mitkddésdnek ellendrzdadre, €8 madellezdsére is.

Az dltaldnos mikodést folyamatirdnyitd program ezen tdlmenden laszélesitheti a
leboratdriumi gyakorlatok sordn végrehajihats reakeick korét.

A hardver konfigurdcié fejleszidse alapvetd feltétele volt az dltaldnos mikédésd
folyamatirday®6 program létrehwzdsdmmk. A digitdlis mérleg beépfidse az adagolds
ponlosabb nyomonkbveldsét, & szabdlyozdest biztosftotta. A diazotdldsi laborgyakorlat
eddigi taprszinla-tai elapjdn olyen G dinzotdl reaktor kinlakitdsa ldtszott célszerinek; amely

a reakcielegy 1érfogatdnak és & hitds intenzitdsdnak széles hotdrok kozdtti vdltoztatdsdt
teszi lehetove,

A folyamatirdnyfté szofiver fojleszidse sordn -elkészitettem a folyamatirdnyfté
program  felbaszudldbardt  grafikus  meniikezeld kerctprogramjdt, amely egyszerd
programkezelést tesz lehetdvé, A meniikezelés rugalmasan bvithetd, djabb mentipontok
létrehozdsa nem igényel szofiver beavatkozdst. Elkészftése tehdt biztosfiottn a program
folyamatos fejleszthetGaggél 4s. A program thb nyelvil futtatds lehetdedgdl tartalmazzs, a
fellinazndld a progranindftdand] velaszihat a nyelvek kozil. Kinlakitottam a fainendben egy
globdlis, az almenikben pedig egy lokdlis HELP rendszen, wnely szintén a program
kezeldjét seplti inunletidban.

A munkdimban a legnegyobb hangsilyt & szekvencidlis szabdlyozds létrehozdsa
kepta, hiszen ez az plapja sz ditaldnos céhi miksdésnek. Ennek érdekében kialakfiottam egy
szekvencidlils tdbldzatot, és ez oft bekért adatoknt haszndltam fel a szekvencidlis szabdlyozds
sordn.

A szekvencifllis szebdlyozdsra il programrdsz mind a fitde-hitéses, mind az
adagotdscs szabdlyozdst (véltakozva is) képes végreliajtani. Létrehoztam egy programrészt,
amely a Ufbldzalban megadott értekek alapiin  grefikusan megjelenfi a vdrhald
hemérséldetprofilt, majd a valddi (mért) homeéradklelprofilt is.

Az fgy elkdsziilt folyamatirduyfts szoftver mikddését leellendrizlem két egyszerd
hdmérséklesprofil, és o diozoldlds 1eakeid végretmjtdsdval, Az elvégeett kisérietek ignzolidk,
hogy a kinlakftolt folyamatirday@ls szoftver alkalmas tSbbfajta funkeis egymdst koverd

végrehajtdsdt igényld kémiai reakeidk szabillyozdsdrs, lehetBsdget adva a kiildnbézs paramé-
terkombingcitk alkalnwzdsdn is.
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THK DOLGOZAT

A melegsajlolas kinelikai vizsgdlata az Y203-7Zr07
rendszerben

Szdwald QOszlir
Témavezretd: de. Korim Tamas

Mankdm cflja a parcidlisan stabilizalt ZrQ7 melegpréselésckor lejitszodo, a
késztermék  tulajdonsdgainak  javulisilt  eredményczd folyamatok  (18mirbdes,
srildrdulds, keményedés) kinatikajanak tamsdmanyozasa volt. ‘

Kiséreli munkdm elsd részében bazikus-cickdnivmkarbonat &s 3 % (n/n) Y0,
fethoszndldsaval egyidtticesupisos modszerrel présport allitottam clé, majd ridd alaks
pribaiesteket frocesdntGitem.

A mclcg;prcscicsi kisérletsorozatban  elészinterelt mintikat haszniltam. A
maximalis nyomdson tartds idejét viltoziattam 10 perces id8kézdkket 10 percidl 1
percig.

A melegpréselt probatestek fazistsszetételét rontpendiffrakeids mddszerrel,
szivetszerkezetét pisztizé cicktronmikroszkdppal vizsgallam.

A probatestek fzikai tulajdonsdgainak vizsgdlatakor a testsiiriiséy, vizfelvétel,
porozilds  meghatirozdss  mellett  tanulminyoztam  azok  szildrdsipi  jellemzdit
roncselasos s roncsolismentes maodon.

A kinetikat vizsgdlatok sordan megillapitottam, hogy o siirligddés és a
keményeuds sebessége a maximilis nyomason torténd szinterelés elsd 30-40 percében
erdsen csiikken. Hzzel epyidiben u testszilirdsig-ndvekedés sebessége né. Ezen
folyamatokkal Gsszefigyésben az is megligyelbetd, hogy a ZrO7 szemesék szabilyos
kristityfornidi szintén 30 perces présclést kavetden alakulnak ki,

Megdilapitottam, hogy 2 homogén sebvetszerkezet 30 perces maximalis
nyomason tartds utani kinlakubdss o slirlisédési és keményedési sebesséy ndvekedését
erednsényezi.

A 60. perett! mindhirom vizsgilt tulajdonsag vaitozasénak sebesséyesdkkendsét
figyeltern meg, ami azzal magyardzhald, bogy a Nzikai tulajdonsdgok nem javithatok
minden hataron 0l, igy azok vahozasi stbessége az elmélett értékek megkozelitésekor
mallithoz kel tartson. .

Az dltalam elvégzett kisérletek paraméterci mellett az elmeleti -siirlség
kizelében tmoritest Y-ZPS minta szemesemérete csbkkent. Lz az  irodalmak
Stunulményordsa utdn o ketatasi eredménynek mindsiit.
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HALOGENMENTESEN EGESGATOLT POLIOLEFINEK
Toht Andrés duktorins, 8ME

Konzufensek: dr.aAnna Péter adiunitus, Dr, Bertalon Gyirsy docens
BME, Szerves Kémiai Technologia Tunszék

A poliotefinek kéziil » polipropilén és a polietiién kedvezd fizikai és kémiai
tulajdonsigatk, egyszerti feldolpozhatdshpuk, valamint alacsony &ruk kbvetkezidben egyre
nagyobb mennyiségben keriihnek fethaszndlism, Szfnws ipardgban, fgy az elektromos- és
spitbiparban, a pépiarmigyirtdsban azonban a poliolefinek fokozolt 1izveszélyessegiik niati
kizfirblag égésghtolt formbban kerithetnek felhaszudlisn. A potiolefinek égésgitlisa
korabbary mepgoldhaté volt halogéntartatmi égésgilé adalékokkal, melyek alkalmazdsit
azonbitn 1 szigorodd kbyezetvédelmi elbirisok korlitozzak.

Munkanm serén o poliolefinek égéegitiisihor o legigérelesebbuek tetszd felhabosods
("intuinescent") égésgatié adalékrendszer technoldgial cfli vizsghlatdval &s mddositisival,
valaming elméleti vonatkozfish vizsgdlntival foglalkoztam. A Fellabosodd égéspatts
adalékrendszer  hatdsmechanizmusfnak  1ényege, hogy a fosefortartalmi  komponens
(ammdnium-polifoszt), valamint a poliol adalék (pewtaeritrit) az égd pnlilileffelii%ct
szenesedését segitik i, mig o nitogéutastalml, gdzképzd komponens (melamin)
fellabostja a polimer feliiletén a szenes réteget. Az égt polhmer feliiletén Kialakliott szenes-
habos rtéteg gitoljs a hS- és anyagiranszporot, azaz az éghs fennimtisihoz sziikséges
hismennyiségnek 2 szilard fhzisba vald viszatdplalishy, itleive nz oxigénnek a polimerhez vald
difftziojit. Munkdm techuolbgiai jollep(t része sorfin a folhabosodéd  adalékrendszer
Osazetblelénck, valamint o kompaunddlas kirilményeinek olyan médosithsit végezlem el,
amely n hatékony &pésgiilison tolmenSen & kompaundok jobb felielgozhatosigst (ax
adatékok alacsonyabb vizes kioldhatosigat biztosits) és kedvezihh mechanikat tulajdonsigok
kinlakitdsdl teszi lehetlvé. Az elméleti vonatkozisi mimka sorin az adalékiendszer
kompunen.%ei kéizott a kompaundilis kbrithnényel kdzoil fellépd kilesdnhatisokal viesghitam
fermennalitikel (TG, DTG, DTA, DSC), IR spektroszkdpiai, valamint mikioszkopos
mébdszerekkel.

Megillapitoltamy, hogy az sadalékrendszer komponensei kézitl az ammdnium-

polifosz it és a pentaeritrit fizikai-hémial (szorpei6), €s kémiai {Esuleresndés) kdlosbnhatise,

“walomint a modositott adalékrendszerben a tetra-etoxi-szildn s & pentaerifrit reakcidja,

valamint a reakeidk kivetkeztében naz  ammdnium- polifoszfdl  mikeokayseulbzddizg

eredményezi a feldolgozhatdsiy és egyes tenmékiulajdonsgok javulasht,
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OLAJSZARMAZEKOKKAL SZENNYEZETT VIZEK
ARTALMATLANITASANAK MODSZERE]
(Osszefoglalé)

Szepesi Ibolya
Bukta Aftila

Az olaj energiahordozdként, ipari nyersanyagként és az ¢let sok mas teriiletén
toriend fellvasznaldsa magaval hozta a k&myezetszennyezd anyagként vald
megjelenését is. Lizek kozil a vizkészlet szennyezése az egyik legielentdsebly,
melynek megeldzésére és  rehabilitaciojara égyre ujabb  modszereket
dolgoznak ki a szakemberek kezdve az egyszer(i mechanikus eszkizoktbl, a
fizikai-kémial ismercteken alapuld agyagés-vanyokon, természetes &s
mesterséges, nagyfeliiletii szereves anyagokon térténd adszorpeion &t a
biologiai febontasig. Ez a dolgozat e technologiakat foglalja Gssze néhdny

alkalmazasi példaval kiegészitve,
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KORNYEZETVEDELEM A KUZLEKEDESBEN. ALTERNATIV UZEM-
ANYAGOK ES KOMPONENSEK KATALIZATOROK.

Molndr Tibor IV. évf. Agrdrkémia

Konzulens: Br. Sowmlyay Istvdn egy.docens
PATE Keszthely, Kémial Tanszék.

Amikor a kizlekedés kiirnyezeiszennyezf hatdsdrél hallunk, sokunkban
csak a levegd CO-, NDX~, por, korom stb. koncentrdcidjdrdl készili
grafikonok jutnak esziinkbe. Jelen dolgozat megktzelitési médja mds.

A belsdégést siotorok mOkdddsének sajnos velejdrdja a kdrosanysg-ki-
bocsdtds. A kipufogépdzok legnapyebb része veszélytelen az emberre,
hiszen fdként elemi nitrogén és oxipéngdz. Vannak azonban olyan
komponensek is, amelysk kdrasak lehetnek a veérképz0 szervekre, az
ldegrendszerre, esetleg karcinogének is, tovabbsd szmogot idéznek
eld. '

A kdrosanyag kibocsdtds cs8kkentésének tibb dtjdt tanulmdnyoztam.
Egyik L az iizemanyapok gydrtdsi eljdrdsdnak olyan médosf{tdsa
fhatékonyabb kéntelsnités, dlom-tetraetil helyett MTBE alkalmazd-
s&,Un. reformuldzott benzin stb./,hogy abbdl késdbb az auts kipufogd-
csdvén kedvezBbb Bsszetételd gdz tdvozzon. Mdsik lehetdsdg, mely
részban épil az elbzbdre is,s gépkocsik katalizdtorral vald folsze- .
relése, még a gydrtds sordn, vagy utdiag.

Kdvelkezd lehetdsdgként tanulmidnyoztanm, hogy a f8ként kdolajeredetd
Uzemanyagok alternativdjaként, specidlis vagy dltaldnos célcokra,
milyen mds erergiaforrdsok,-tdroldk slkalmazhatdk.

A kirnyezetvédelem érdekében sokat tehet a tdérvényhozds is, azzal,

hogy elfirjs az lizemenyagok d&s a kipufogdgdzok megengedett kdros-

anyayg tartalmdt, tovdbbs javitje a kﬁrnyezetkimélﬁ megolddsck piaci
pozicidjat. '



152

CdS és ZnS méretlwantﬁ!t nanof&izist’n félvezetdk eldailitisa és
cllemzése SiO) (acrosil) hordozékon

Nagy Livia V. éves vegyészhallgatd

Témavezetd: Dr. Dékany Imre tanszékvezetd egyetemi tandr

Jézsef Adtila Tudomanyegyetem Kolloidkémiai Tanszék

Az ulébbi tiz évben a tudomanyos érdeklédés ~foként az anyagtudomény

teriiletén- jelentdsen megudtt a szubkolioidalis mérettartomanyba esd, 1-10 nm-es
részecskék irdut. Tanulmanyozdsuk azérl fonlos, mert ezen félvezetd, illetve
magueses tulajdonsagokkal rendelkezd anyagok viselkedése eltér a makroszkdpikus
sajdtsagokiol, fizikai tulajdonsagaik viltoznak a részecskemérettel.

Vizsgélataink sordn CdS és ZnS nanofdzisii. n-tipusi félvezets részecskéket
prepardltunk  etanol-ciklohexdn ¢és metanol-ciklohexan elegyek szilard/folyadék
hatérfelileti adszorpeios rétegébd! hidrofil A-200 acrosil és hidrofob R-972 aerosil
szorbensek felilletén. Poldris szerves folyadékokban, dimetil-formamidban (DMF)
és dimetil-szuifoxidban (DMSO) is elddllitottunk kondenzacios reakeioval CdS és
ZuS szubkolloidokat, amelyeket szintén az $i07 részecskék felilletén vizsgaltunk.

Az ily modon elddllitott {élvezet6-Si07 hordozd komplexek szuszpenzidinak
tulajdonsagait fényabszorbeids spektroszképiai, reoldgiai mérésekkel, valammt
elektronmikroszkopos vizsgalattal jellemeztitk.

Munkénk célja az volt, hogy méretkvantalt nanofazisn félvezetdket ailitsunk
eld. A képzddoit részecskéket reolégiai mérésekkel detektaltuk, azok néhany fizikai
tulajdonsagdlt meghatdroziuk annak érdekében, hogy tovibbi  kisérletekben
fotodegraddcids készségik tanulmanyozhato legyen.

Az eredinények megfeleltek virakozasainknak, a képzddott reszecskékle

Jellemzé f&nyabszorpeids kiszob ériékek eltértek a makrofdzisi anyagokéitol,
illetve a szubkolloidok jelenléte imegvaltoztatta a szuszpenziok reologiai sajatsagait.
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Az TUV-SUGARZAS MERLSE ZSELATINGELBE AGYAZOTT
UV-DOZISMEROKKEL

NEMES ATTILA, IV. £VF. VEGYESZ

TEMAVEZETS:
PR. SZALAY TIBOR
KLTE FIZIKAI KEEMIAI TANSZEKE

Tobb okbdl is sziikséges lehet annak ismerete, hogy egy adolt helyen és idSben
{idGszakban) mekkora mennyiségi UV-sugdrzdst bocsit ki természetes Fényforrdsunk, a Nap, vagy
egy mesterséges fényforrds. Réaddsul a sugdrzds .intenzitdsa az id6jArdsi kordiményeki6l és a
fildrajzi helyzeti6l fliggSen is 4ilanddan véltozik. Killomdsen megnivekedett az igény az UV-
sugdrzds mérésére azdia, midta Kkozismerité vdlt az Ozonréteg elvékonyoddsa, 5 a2z emnek
kisvetkeztdben megnbvekedett sugdrzds, Koztudott, hogy a tilsdgosan nagy UV-sugérddzis
egészeépkirosodishoz vezet.

Régéta dllnak mér rendelkezésitnkre mind milszeres, mind kémial mérSmddszerek, ezek
azonban nem minden szempontbdl megfelelfek. A KLTE-n kifejlesztett SUNTEST nevi egyéni
dézismérs epyike a legjobbaknak, Ez a rendszer egy kémiai aktinométer, lényegében zselatingélbe.
dgyazott, egylitesen lecsapott AgyCy04/HgCo04  szuszpenzidia,  "Higany"-tartalma  miatt
kirnyezetvédelmi okbdl tomeges alkalmazdsta nem alkalmas, tudomdnyos célokra azonban jSl
haszndlhaté

Munkink sorin arra torekedtiink, hogy a Hgy®*-ionok helyett méds vdltozé vegyériékil
fémiont haszndlhassunk szenzibilizdtorként.

Kisérleteink sordn a fényérzékeny anyagot hdzi készitésd ®ntSgéppel baritdlt papirra
ontéttilk, majd napfénnyel, kvarcldmpdval, illetve szoldrszimuldtorral megvildgftottuk, é&s
meghatdroztuk a besugdrzott felilletek reflexids denzitésdt. Bzek alapjén hatdroztuk teg a
rendszerek jellegatrbéjét és spektrélis érzékenységét.

Egy ismert kémiai aktinométer &sszetételébSl kiindulva Fe3*-fonokat haszndltunk
szenzibilizdtorként. Vizsgfltuk a Fe-ionok mennyiségének érzékenységre gyakorolt hatésit,
Sikeriilt meghatirozni az optimédlisan érzékeny vas(lil)-koncentricidt. Mds alkalmas fémiont
mindeddig nem taldltunk.

Véltoztattuk a komplexképzéfiecsapdszer mindségét is, de erre a célra az oxdlsav muiatko-
zott a legalkalmasabbmak. Megéllapitottuk, hogy az oxdlsav-koncentricié novelésével né az
érzékenység.

A rendszer pH-ja a Fed+.komplexek -closzlisdra gyakorolt hatdsa miatt befolydsofja az
érzékenységet, 5 bbbl a szempontbsl a magasabb pH lenne a kedvezébb. A szuszpenzick azonban
alacsoriyabb pH-n stabilisabbak.

A vas(lll)-mennyiség, a savasség, €5 az oxélsav-mennyiség véltoztatdsival sikeriilt olyan
rendszercket  eldéllitani, amelyek elsdsorban .az UVB-tartoményra érzékenyek, és amelyek
érzékenysége is megfelel az elvdrdsoknak. Ezen rendszerek alapul szolgdlhatnak egy olyan djfajta
kémiai aktinométerhez, amelynek segitségével birki egyszeriien, gyorsan meghatdrozhatja az UV-
sugdrzds adott idé alatt a felszinre érkezett mennyisépét, Ezen dézismérd segitségével pedig
elkeriilhetd a ledpések, bdrrikok. kiatakuldsa; tehdt egészségvédelemre haszndlhatd.
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OLAJSZARMAZEKOKKAL SZENNYEZETT TALAJOK
MENTESITESI LEHETOSEGEI (Osszefoglald)
Szepesi Iholya .

Az olajsza’:rmazékokkal‘ szennyezelt talajok Artahmatlanitdsdnak tibbiéle
modszere ismert. Ennek kivalasztasa eldit meg kell vizsgélni, hogy milyen
szennyezbanyagrOl van szé €s milyen tulajdonsdgokkal rendetkezik (pl.
illékonysag, mozgékonysdg, mérgezd hatds). Ugyanakkor a talaj geoldgiai,
hidrogeoiégiai, Asvanytani viszonyait sem lehet figyelmen kiviil hagyni, Ebbél
is lathaté hogy az alkalmazandd moédszer kivélasztdsa mennyire bonyolult
dolog, hiszen a hatékonysag mellett a gazdasdgossdg is 1ényeges kérdés. A
mentesités lehet in-situ, on-site, off-site. Az in-situ eljdras a legegyszeribb
abbdl a szempontbdl, hogy a talajt nem kell elinozditani a hetyérél. Ennek
sordn hasznthatjuk a mér helyben talalhatd mikroorganizmusokat gy, hogy
tapanyagot és vizet adagolunk. A biologiai lebontas hatékonysdgat tovabb
ndvelhetjiik vakuumextrakeid vagy biologiai szellfztetés alkalmazasival,
Emeliett‘ a falajmosdst is gyakran haszndljak, Hzzel szemben az on-site
kezelésekné! a talajt mar ki kell emelni, de helyben végzik ¢l a mentesitést. A
biologiai lebontds és a termikus eljards a lepgyakoribb, azonban a talajviz
ilyenkor tovabbi kezelést igéuyel. A késBbbiekben valosziniileg elétérbe fog
keriilni az elektroozmézis, amelyet egyenl6re még csak laboratoriumi
kisérletek sordn alkalmaznak, Az ofif-sité kezelések a legritkdbbak, hiszen
koltségesebb, illetve a lerakasndl killon telepre is szilkség van. A
szilrditdsndl, a bedolgozasndl, a lezardsnal pedig csak efzarjuk a vegyiletet a
kornyezetétdl. A kezelések soran digyelni kell arra, hogy ne okozzunk tijabb
kdrokat. S6t minden mentesitd eljards végén gondoskodni kell az eltavolitott

szennyezdk kezelésérdl, elhelyezésérdl, ha sziikséges.

ETV-ICP-AES mddszer talajok néhiny
nehézfémszennyezljének gyors meghatdrozisihoz

Varga Auita, V.tvl, vegyész

Témavezell: Dr. Zaray Gyula
ELTE Szervetien és Analitikai Kémiai Tanszék

1pari tevékenységbll adddd kirnyezelszennyezésck kbvetkeztében a felszing
talajrélegek kémiai Gsgzetélele gyakean megvaltozik és cpyes clemek koneeniricidja
az dtlagos foldkéregbeli gyakorisig alapjdn elvirt ériékeket t6bb nagysigrendded is
meghaladhatja, Technologiai jelentségiik & nagyméntsk( felhaszudlisuk alapjan
kiitonds figyelmet érdemelnek egyes neliézfémek (pl. As, Cd, Cr, Ni, Pb, Zn),
amelyeknek az élfviligra kifejtett hatdsa még szdmos vonatkozasban megvilaszotdsra
VAL

Munkdénk sorin a konnyen pirolgd nehézfémek (As, Cd, Pb, Zn) szimultén
meghatirozsdra alkalmas atomspekiroszkopiai mddszert dolgoztunk ki, amely a
kérdéses elemek clektrotermikus fiftésli grafitkemencében (ETV) végrelajlott
szelektiv elpirologiatisin és a keletkezett g6z0k (aeroszol) induktiv csatoldsd
plazméban (ICP) torténd geijesziéssn alapul,

A vigsgdlatokhoz az Burdpat Gazdasipgi Kozbsség BCR-141 és BCR-320
jelzéstl meszes, apysgos ialajt, illetve folyami iledéket reprezenidld liteles
anyagintdit haszndltuk fel. A kisérleteket a tanszéken kifejlesztetl grafitkemencével
és ghzellatd vendszerrel, valamint egy LABTAM 8440 {ipust ICP-spekirométerrel
végeztiik. A négy elem szilird mintdbol idriéné elpirologialdsihioz egy népy 18péshsl
allé hevitési propramet delgoztunk ki (széritds, elShevitds, elpirologlatds é&s
uttlisziitds). Talajmintdk eseiében kiilldnds jelentségpel bir az ellhevitési 18pesS,
amely a szerves anyagok, valamint pdAzfejlGdést credméuyezd szervetlen
komponensek termikus bontasira szolgdl,

A kisérleteknél vivbpdrologtatis révén a kills§ (argon) kemencegizhoz
petroléterglzt, mig a belst (argon) kemeneepdzhoz toluolg8at adagoltunk. Az ei8bbi
a grafitkemence kills§ f{eliietén pirelitikus réteg kialakltdsat, mig az uidbbi az
elpdrologtatolt komponensek szallitdsi hatdsfokanzk a ndvelését célozta, Ugyancsak a
szallitdsi hatdsfok javitdsdt kivintuk elérni Na-szelenit addiciundlisdval, amely
nehezen pdrolgd Cd3e és Zn3e kialakuldsit eredményezi,

A pdrolgdsi tanulmdnyokat kévetben hirom kalibriciés médszerrel (1.
standard oldatokkal falvelt kidetékell gorbék alapjan; 2. standard addicids
technikdval; 3. véitozé tdmegd szildrd standard mintakkal) végeztiink kvantitativ
téréseket. Megdllapftoltuk, liogy pontossig tekinletében a slandard addicids technika
szolgdltatja a legkedvezbb analitikai informdcidkat (1-10% relativ hiba). A
reprodukalhatosigot jetlemzd, hivom figgetlen mérés alapjan meghatdrozold, relailv
standard devidcid éricke 5-10% kiziut villozik, amely a viszonylag kis tomegl
bemérést {10mg) és & relatlv nagy szemeseméretet (<90um) figyetembe véve a gyors,
informdciot add szilardmintas lechnikik kizdit rendkiviii sekatigérS.
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SZAMITOGEPES ELLENGRZO PROGRAM ALTALANOS KEMIAROL

Bekd Zsolt, HI. évf. bioldgia - kémia

: TémavezetS: Hargitainé Dr. Toth Agnes
Bessenyei Gydrgy Tandrképz8 Féiskola Kémia Tanszék

Az tnellendrzés és snériékelés nagyon lényeges motivuma cselekedeteinknek. Az
srttkelés akkor &ri ol céljdt, ha egyre jobb teljesitményeckre Gszténtz, fejleszti'a fele-
18sséptudatot és az Gnériskeld képességet. Kordbbi pedagégiai kisérietek igazoltsk,
hogy az egymidssal dsszekapesolt értékelés és dnértékelés serkentSbb haidst, mint a
neveldi értékelés kizdrdlagossaga.

Az 1992/93-as tanévben az "Altalénos és fizikai kémia" c. tantdrgy hallgatdsa
sordn kizvetien tapaszialatokra tettem szert a kémia oktatdsdval kapcsolatban
felmeriils problémékrol. Tlyen példdul, hogy alapvets hidnyossdgok mutatkoznak a
kémiai alapismeretekben, szokatlan 2z alkalmazoit ellendrzési forma, nagyon sok
clégtelen zirthelyi dolgozat sziiletik. Az évkozi zrthelyi dolgozatok tesztkérdéseket,
esszékérdéseket és szdmitdsi feladatokat tartatmaznak. A’ kozépiskolai ellenBrzési
forma nem egységes, ltaliban az esszékérdéseket részesiti cldnyben. A tesgteknek
kisebb szerep jut, a feledatinegoldis pedig csaknem teljesen hattérbe szorul. Régéta
érlelddott bennem a gondolat, hogy tenni kell valamit a tuddsszint emelsse
érdekében.

Doigozatom céljdul tliztem ki az évkozi tanulményi munka segftését, valamint

-szdmitdgépes programmal a zirthelyi dolgozatok elétti duclilenbrzés lehetdsépének

biztositdsit s a kémiai alapismeretek megszildrditasit. A program az elsBéves
tandrjeloltek szAmara késziilt.

A tuddsszintmérés egyik eszkdze a kémidban o tantdrgyteszt. Alkalmazé
gondotkoddst igényel. Céi, hogy a hallgatd legyen képes a felismert problémakat
eleiezni @ miegtanult ‘ismeretck, fogalmak, torvépyek, elvek, fsszefliggések
segltségével, valamint legyen képes megoldani a kémiai szamitdsi feladatokat.

A progrant & zart és a konstruktiv feladatokat alkalmazza, ezen beliil a tesztek az
egyseeri vilasztds ill. az egyszer(i hibakutatis tipusba tarloznak. Négy megoldasi
lehet8ség koziil kell kivilasztani az egyetlen helyeset, ill. a2z egyetlen helytelent. A
kérdések kizitt talilhato epyszeriibh szimitisi feladat, mennyiségi viszonyok
$sszehasonlitisa, kisebb-nagyobb relaeié, hibakeresés, A program részegysépekre
bontja a tantérgyat fejezetek, témdk szerint. LehetSvé teszi az ismeretek rogzitését,

-alkalmazasft és az individualizdlt ellen6rzést. Minden hallgatd a sajdt titemében

haladhat az Suellendrzés sordn. A gondolkodsi idé nincs korltozva. A program jél
alkalmazhaté fontos alapfogalmak, elnevezések, és egyéb lexikalis jelleglf ismeretek
begyakorldsira is. Felbontdsa az egy-egy vagyobb fejezet wtin megirt Zarthelyi
dolgozatokhoz igazodik.

A program haszoifhatdsigdt kiprobdlds utdr énékeltem. A dolgozatbun
ismertetem az erre vonatkozé tapasztalatokat.
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KARBONSAVAK ES ESZTEREK VIZSGALATA A KOZEPISKOLABAN

Dobos Lva, V. évI. kémla-.-szacioldgia
Kossuth Lajos Tudomdnyegyetem, Szerves Kémiai Tanszék, Debrecen

A kizépiskoldban a kémia nem tartozik a kedvell tantérgyak kdzé. Kiilondsen
nchéznek tlnik a mdsodikos gimnazistdk szimdra z szerves kémia. Ezért gy gondollam,
hogy megprdbdlom kdzelebb hozni a szerves vegyiletek vildgdt a tanuldkhoz azzal, hogy
megmutatom milyen szerves anyagok talélhaték azokban az élelmiszerckben, melyeket
mindennap fogyasztunk.

A szerves vegyiiletek kdziil 2 karbonsavakat €5 az észlereket vilasztottam ki. Arra
torekediem, hogy minél egyszer(ibben kivitelezhet$, de ldtvanyos kisérletekkel mutassam be
ezt a két vegyiilettfpust, A gimndziumi tankdnyvekben megtaldlhatd kisérieteken tdlmenden
elvégeztem olyan reakcidkal, melyek a hétkbznapi élethen is eldfordulhatnak.

Példaul: '

© 1. Miért vdloztatja meg a szinét a viroskdposzta, ha f5z€s kbzben egy kis ecetet
ontlink 147

2. Miért savanyd a sdska? )

3. Miért viligosodik ki a tea szine, ha citromot csepegletiink bele?

4. Mi tatdlhaté az aludtej, kefir, joghurt savdjdban?

5. Mi okozza a gylimdlesok kellemes illatdt?

6. Miben kiténbdzik az olaj és a zsfr?

7. Hényféleképpen készithatiink szappant?

Elelmiszereink (sdska, hagyma, savanydkdposzta, ... stb.} katbonsav tartalmét
inidk4torokkal mutattam ki, Az univerzdl indikdtor mellett, 3 vOroskdposzigbél kivent
fesi€kanyagot kitinGen alkatmaztam egy belSle készillt pH sorozat alapjén az élelmiszerekben
1év6 karbonsavak savassdgénak bemutatisira. Tovdbbd néhdny egyszerd kémesSreakcidval
kvalitative kimutattam, hogy adott élekmiszerben konkrétan melyik karbonsay taldlhaté meg.

A gylimdlcsk aroma - illetve illatanyagdt képezd észtereket sikeriilt kivonnoin gyors,
kdnnyl mddszerekkel és fgy a kémesSbdt kidramid illaual a gylimdles illizidj4t keltenem,

Kilonbozé olajos megvakbdl (di6, napraforgd) kivont olajat vizsgditam és
tulajdonsdgait fsszehasonlitottam kémestireakcidk alapjan az étolajéval.

Ezeket a kisérleteket elvégezve, gy gondolom, hogy sikeriilni fog tandrként a tanulék
érdekdGdését jobban felkelteni a szerves kémia irdnt.

Témavezetd: Magléezking Dr. Menyhdrt Mirta \i
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A NEMFEMES ELEMEK ES VEGYULETEIK
.(ALTALANOS ISKOLAI DEMONSTRACIOS KISERLETEK VIDEOKAZETTAN)

Gyingy Gybngyi, 1994-ben végzett mat-kém. szakos tanar

Témavezets: Murdiyi Zoltan
EKTF Kémia Tanszék

Az oktatdfilm fontos pedagogiai szemléltetd eszkozt ad a tanar kezébe. A kémiai
oktatdfilmeknek mis informécidhordozokkal szemben legfobb eldnyiik, hogy a kisérletek
bemutatasdra alkalmasak olyan esetekben is, amelyek térbeli vagy iddbeli korlatok miatt,
esetleg veszélyes voltuk folytan nem lennének megtekinthetok. _

Nagyon sok iskoldban eszkdz- vagy vegyszerhidnnyal kijzdenek, nincsennek megfelels
kgritlmények a kisérletek elvégzésére. Pedig a kémia - gyerekek sziméra - legfontosabb része,
lényege a kisérletezés. Ilyenkor segitenek az oktiatéfilmek, Természetesen az oktatdfilm csak
helyettesitheti a kiséiletezést; a lanteremben, a gyerekek elott, esetleg altaluk elvégzett
kisérletek sokkal hatdsosabban segitik el a kémia megértéséi.

Az altalam készitett film a 8. osztalyos szervetlen kémia témakorébdl a Nemfémes
elemek és vegyiileteik ¢. téma kisérleteit foglalja - magaba, A hidrogén eldllitisat és
tulajdonségait, valamint a hidrogéu-durrandghzt mutatja be az elsé két kisérlet, nielyek utén a
klorral €s a hidrogén-kloriddal ismerkedhetiink meg részletesebben, illetve a tobbi halogénelem
néhany tulajdonsigat is lathatjuk. Az oxigén néhdny reakcidja utin a kén és legfontosabb
vepyiiletei, a kén-dioxid és a kénsav kdvetkezik. A levegd dsszetételének vizsgalalat a nitrogén
fontos vegyiiletel kovetik, az ammodnia, a nitrogén-monoxid, a nitrogén-dioxid és a
salétromsav. Az wtolsd nehany kisérlet pedig az aktivszén, a széudioxid és a szénsav
bemutataséra szolgal.

A kisérletek Bsszedllitasinal nem ragaszkodtam szorosan az altaldnos iskolai
térzsanyaghoz, nagyon sok olyan egyentet illetve kisérlet szerepel a filmen, amely a jobb
megértést szolgilia, illetve a differencialt oktatishoz, a szaakkori munkahoz ad segitséget.
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PEZSEG, BESZ{V, MELEGIT, MI EZ?
A SOKSZINT} SZEN-DIOXD

Malatinszky Bedta, IV. évf. biolégia-kémid
tandrszakos hallgatd

Témavezetd: Dr. Rézsahegyi Mérta, egyetemi docens
ELTE TTK Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

Moédszertani didkkéri munkdm céljiul azt s feladatot tiiztem ki, hogy a
tankbnyvekben sok helyen szerepls szén-dioxidrél egy dtfogd, 1j kisérletekkel
szinezett és fontos informdcidkkal kiegészitett lefrdst adjak.

Az clsé fejezetben a  szén-dioxiddal, mint hétkdznapi gizzal
ismerkedhetiink meg. Az egyszerli meszes vizes kimutatisi préba nemcsak a jél
ismert gizfejlesztési eljardsokrs], hanem a pezsgdtablettibsl felszabadulé szén-
dioxid jelzésére is kivdléan felhasznilhatd.

‘Gyakran elfeledkeziink airél, hogy a szén-dioxid magas koncentrdciéban
mérgezéshez, s6t fulladdsos haldlhoz is vezethet. Ennek a tulajdonsdgnak a
megemlftését az oktatisban elengedhetetleniil fontosnak tartom, tudatos
felkészitéssel sok balesetet el§zhetiink meg.

A szén-dioxid molekula szerkezetét jellemezhetjilk a szén-oxigén kotés
tivolsdgdval, a kotési energifival. A kétés poldris vagy apoléris jellegét az
clektronegativitdsok ismeretében dllapfthatjuk meg. A poldris kistésekkel
rendelkezd molekula szabdlyos, szimmetrikus szerkezete miatt nem rendelkezik
eredd dipdlusmomentummal,

A szép-dioxid  fézisdiagramja  alapjin  a  szildrd-folyadék-gdz
fizisftmenetekr8l, és o fézisok k8zotti egyensdlyi dllapotok kialakuldsarst
tijékozédhatunk. Szobahémérsékleten a szilird halmazillapotii szdrazjég a
folyadék fazis érintése nélkiil gazza alakul, szublimal.

A szén-dioxid jol oldddik a vizben. A vizes-szappanos dldatban feloldddva,
majd azon dwdiffunddlva a szén-dioxid réteg f5létt lebegd- szappanbuborékok
térfogata megnd. A sién-dioxid vizben vald oldéddsa eredményezi a
természetformdld karsztosodds jelenségének kialakuldsit, az egyensily eltoldsdval
a forditott irdnyt folyamatban a cseppkSképzidés jelenségét tapasztalhatjuk,

Az tiveghizhatis jelensége az utdbbi 10 évben kerifit a figyelem
kizéppontjdba. A hosszitivi id6jdrdsi eldrejelzések globdlis felmelegedést
jésolnak, melyek valddi okdt o légkérben egyre nagyobb mértékben feldisuld
iiveghdzhatdst gdzok jelenléével magyarizhatjuk. Ez a folyamat nagyon Bsszetett,
ezért érdemes eblben az esetben nemesak a szén-dioxidot, hanem a hatdsért felel@s
tovibbi gdzok hivisszatartd képességét &s 1€gksri mennyiségét is megvizsgdlni.
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SZAMITOGEPES OKTATOPROGRAM KESZITESE
IVASGYURG/

Téth Antal Attila, L1, évf, biolégia - kémia

Témavezets: Sarka Lajos
Bessenyei Gydrgy Tandrképzd Fdiskola Kémia Tanszék

A fanulis és tanitds folyamdn felhaszndlt eszkdzok kozott mindig megjelentek az
adott kor technikai szintjét titkrdz8 eszkdzok is. Napjaink feilett technikai szinvonalat
a szdmilogépek kép-viselik, s az iskolai okiatisban is egyrc nagyobb szerephez
jutnak,

: A szémitdgép megfeleld alkalmazdsa az oktatdsban jelentSsen megkdunyitheti mind
a tanuld, mind a tandr munkajst, ezért TDK dolgozatom téméjaként szamitdgépes
oktatoprogram készitését és a tandrai alkalmazés lebetBségeinek vizsgilatit
vilasztottam.

Programom téméja a nyersvas- és acélgyértds. Céljs, hogy megkdnnyitse ennek az
anyagnak a tanitdsat és elsajatitasdt.

A program gyakorld &s ellendrz8 részbbl 4ll.

A gyakoyld rész tartalmazza:

- a nyersvasgydrtist,

- & f6bb acélgyartdsi eljdrisokat /Siemens -Martin, Bessemer - Thomas,
Linz - Donawitz/,

- néhany érdekességet a vassal kapesolatban.

A gyerekek a sajit teropdjukban tekinthetik 4t az anyagot. Abrik és animdeidk
segitik a téma konnyebb megértését és elsajdtitdsdt. A kiemeiések a gyerekek
figyelmét a fontosabb informécidkra irdnyltjdk. .

Az ellen8rzé8 rész segitségével visszajelzbst kaphatunk a gyerekek felkésziiltségérdl,
Fz a rész tesztkérdéseket tartalmaz. Tiz kérdést ad a gép a tanulénak, s minden
kérdéshez hirom vilaszlehetiség tartozik. A feladat a lehet6 legjobb, leghelyesebb
vilasz megadisa. A tizedik kérdés megvilaszolasa utin a gép értékeli a tanuld
teljesitményét.

A programot sokféleképpen be lehet épiteni 2 kémia dra menetébe, Az egyes részek
kiilén-kiilon is haszndlhaldk, de folyamatosan is futtathatdk.
El6nye, hogy
- a lényeget kiemelve, rendszerezve mutatja be a nyersvas- és acélgyartist,
- kbnnyen kezelhetd, igy a gyerekek akdr dndlidan is dolgozhatnak vele;
- a szdmitdgéppel valé munka pozitivan motivilhatja a gyerekeket, s ez egy
nagyon fontos szempont az ckiatisban,
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