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Rébai Jozsef Edtvis Lorand Tudomdnyegyeten

Elmélet és fizikal kémia alszekeid zsirije

elnok: Nagypél Istvin Jozsef Attila Tudomanyegyetem

tagok: Turdnyl Tamés Edwvos Lordnd Tudomdnyegyeiem
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A XXI. Orszagos Tudomanyos Didkkori Konferencia
Kémiai és Vegyipari Szekcidjanak alszekeiok szerinti clhelyezése

Janus Pannonius Todoményegyetem, Természettudomanyi Kar, A épiilet
Pécs, Ifjusag it 6.
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AZ ALSZEKCIOK PROGRAMIJA

Aprilis 2. délelit

1. Elmeéleti és frikai kémia A 244 teremben

10.30 Drucker Tamds BME 4
DPPC-viz liposzoma rendszer gél fazisainak kisszogii réntgendiffrakeis vizsgdlata
Teémavezets: Dr. Bota Auila
Intézmény. Budapesti Miiszaki Egyetem, Fizikai Kémiai Tanszék
Szak: IV, évf. vegyészmérnitk

10.45 Merényi Liszlé VE 16
Termodinamikai egyensilyi diagramok szerkesztése
Témavezets: Dr. Kristéf Tamds
Intézmeény: Veszprémi Egyetem, Fizikai Kémiai Tanszék
Szak: V. evf. kbravezetmérndk

11.00 Torma Viktéria ELTE 23

Oxigénredukcit vizsgdlata aranyelektrodon impedanciaspekirosziaipidval
Témavezets: Ling Gydzé
Intézmény: Eétvds Lorand Tudomdnyegyetem, Fizikai Kémiai Tanszék

Szak: IV évf. vegyész /’—-——A\\

11.15 Baranyi Liszlé ’ { JATE 1 }
A talaj organo-komplexeinek modellezése ag;agésvény@ﬁletmédmitds&val
Témavezets: Dr. Tombdez Etelka '
Intézmeény: Jézsef Aitila Tudomdnyegyetem, Kolloidkémiai Tanszék
Szak: V. kémia-fizika tandr

11.30 Budaviri Viktéria WoJdTE3 )

Nafionba dgyazott ghiikbz-oxidéz enzim elektrokemiai VWE/
Témavezetd: Dr. Novék Mihaly

Intézmeny: Jozsef Attila Tudomanyegyetem, Fizikai Kémiai Tanszék
Szak: V. &vf. vegyész
11.458zab6 Klira JPTE 9
A dimerizécio hatdsa a metilénkék redoxi- és spektroszkdpiai tulajdonsigaira
Témavezets: Dr. Kovdcs Barna
Intézmény. Janus Pannonius Tudemdnyegyetem, Altaldnos és Fizikai Kémiai
Tanszék

Szak: 1V évf. kémia-foldrajz

B

CH
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Aprilis 2, déleldit

1. Szerves kémia A 245 teremben

10.30 Raldzs Barbara BME 1 _
2,4-Diaril-2, 3-dihidro-1, 5-benzotiazepinek acilezesi termékeinek vizsgalaia modern
NMR modszerekkel
Témavezetl: Dr. Toth Gabor
Intézmeny: Budapesti Miiszaki Egyetem, Altaldnos és Analitikai Kémiai Tanszék
Szak: PhD.

10.45 Kontés Zoltin, Horvith Gyorgy BME 14

Piridin egységet tartalmazo kirdlis kovona-éterek szintézise racém ammoniumsok
kromatogrdfids reszolvildsa céljabél
Témavezetd: Dr. Huszthy Péter

Intézmeény: Budapesti Miszali Egyetem, Szerves Kémiai Tanszék
Szak: V. évf. vegyészmérnok
11.00 Szarvas Szilvia ELTE 16

Spiroszulfurdnok kirdlis folyadéldromatogrifidia
Témavezeto: Dr. Székan Gyula, Dr. Majer Zsuzsa

Intézmény: Eétvos Lordnd Tudomdnyegyetem, Szerves Kémiai Tanszék
Szak: V. évfC biologia-kémia tandr

11.15 R4k Jénos KLTE 10
Parcidlisan és teljesen benzilezett glikozil-azidok szintézise N-glikopeptidek
elégliitdsahoz
Témavezet6:  Dr. Kerékgydrtd Jonos
Intézmeny: Koassuth Lajos Tudomanyegyetem, Biokémia Tanszék
Szak: V. évf. vegyész

11.30 Szoremi Endre KLTE 13
Terhalosodo kopolimerek eldallitdsa és vizsgdlata
Témavezeto: Dr. Borbély Janos
Intézmeny: Kossuth Lajos Tudomanyegyetem, Alkalmazott Kémia Tanszék
Szak: V. evf. vegyész-angol szaljordito

11.45 Szieberth Dénes BME 23

Foszfinin -2-ilidén. Egy elédllithato karbén?

Témavezetd: Dr, Nyuldszi Laszlo

Intézmény: Budapesti Miiszaki Egyetem, Szervetlen Kémiai Tanszék
Szak: V. évf vegyész
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Aprilis 2, délelsnt

IX. Kiirnvezeti kémia és kbrnyezettechnolégia A 246 teremben

10.30 Jivorszky Eszter ELTE 2
Poliaromas szénhidrogének meghatdrozdsa ipari szennyvizekb6l
Témavezets: Dr. Torkos Kornél
Intézmény: Edvis Lordnd Tudomanyegyetem, Altalinos és Szervetlen Kémiai
Tanszék
Szak: V. &vf vegyész
10.45 Takits Zoltdn ELTE 20
Klorozoit benzolszarmazékok vizsgalata talaj- és talajvizmintikban
Témavezets:  Dr. Torkos Kornél
Intézmény: Edtvas Lordnd Tudoméanyegyetem, Altalinos és Szervetlen Kémiai
Tanszék
Szak: IV évf. vegyész
11.00 Romdin Renita, Somlé Edina ME ]
Miskolc levegdtisztasigi helyzete
Témavezets: Dr. Raisz Ivan , Dr, Lénirt Laszlo
Intézmeény: Miskolci Egyetem, Fizikai Kémiai Tanszék
Szak: V. évf kohomérnék
11,15 Buchert Eszter, Kéczin Katalin JPTE |

A Drdava nem védett holtdgainak vizmindségi alapallapot felvétele
Témavezeld: Dr. Mayey Jozsef, Horvdth Gyézd

Intézmény: Janus Pannonius Tudomanyegyetem, Okologia és Allayfsldrajzi
Tanszék
Szak: V. évf biologia tandr
11.30 Nényei Arpid VE 8

A léghiri szennyezédés terjedésénck szimuldcidja dllands és véltozé viszonyok
mellett, kérnyezeti sugdrterhelés becslése

Témavezeti: Dr. Kanydr Béla
Intézmény: Veszprémi Egyetem, Radiokémiai Tanszék
Szak:

11.45 Csisz Katalin VE 2
Kornyezetbarat flobmldloszer alkalmazdsa ivoviztisztitdshan
Témavezetd: Dr. Dencs Bélané
Intézmény: Veszprémi Egyetem, Vegyipari Mitveleti Tanszék

Szak: V. &vf. kdrmyezetmérnék

H
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Aprilis 2, délelott

VL. Biokémia, biotechnologia.agrokémia A 353 teremben
10.30 Csikdsz-Nagy Attila, Gyérfly Béla BME 2
A hasado éleszid sejiciklusinak matematikai modellezése
Témavezeto: Dr. Novik Béla
Intézmény: Budapesti Miiszaki Egyetem, Mezdgazdascgi Kémiai Technologia
Tanszék
Szak: V. évf. biomérndk
10.45 Sdrossy Gabor BME 22
A weel és a cde25 gén szerepe a hasads élesz16 mitdzis méretkontrolljiban
Témavezeto: Sveiczer Akos
Intézmény: Budapesti Miiszali Egyetem, Mezdgazdasdgi Kémiai Technolgia
Tanszék
Szak: V. évf. vegyészmérndk .
11.00 Kupihsr Zoltin @; 22

Bazikus oligonukieotid-foszforamidarok
Témavezets: Dr. Bottka Sandor

Intézmény: Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, MTA SZBK Novenybiologia
Szak: PhD.
11.15 Mihala Nikolett ELTE 26

Kends specificitist biokonjugdtumok szintézise
Témavezetd: Dr. Hudecz Ferenc, Dr. Mezé Gabor

Intézmény: Eérvés Lovand Tudomdnyegyetem-MTA, Peptidkémiai Tanszéld
Kutatécsoport
Szak: V. vegyész
11.30 Hodosi Eteika BME 10
Hazai sajtok jellemzése a bioldgiailag aktiv N-tartalmii komponensei alapjin
Témavezetd: Simonné Dr. Sarkadi Livia
Intézmény: Budapesti Milszaki Egyetem, Biokémia és Elelmiszertechnologiai
Tanszék
Szak: PhD.
11.45 Paszt Eva BME 21

Nattv celluloz hozzdférhetdségének viltozdsa celluloittkus enzimekkel szemben,
eldzetes reaktiv szinezés utdn

Témavezeld: Dy, Vig Andras, Dr. Réczey Istvanné

Intézmény: Budapesti Miszaki Egyetem, Szerves Kémini Technologia Tarszék
Szak: PhD.
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Aprilis 2. délutin

IOi. Elméleti és fizikai kémia A 244 teremben

14.00 Kéllay Mihaily ELTE 4
Jahn-Teller distortion in medium-sized fullerenes
Témavezetd: Surjin Péter
Intézmeny: Edémvés Lordnd Tudomdnyegyetem, Elméleti Kémiai Tanszék
Szak: 1V. évf. vegyész

14.15 Lazér Armand ELTE S8
Fullerénpolimerek STM képeinek szimitdsa egy egyszeril modell alapjén
Témavezets: Surjan Péter
Intézmény: Edtvis Lorand Tudomanyegyetem, Elméleti Kémiai Tanszék
Szak: V. evf vegyész

14.30 Csiszar Marika JATE 6

Cy fullerén filmek elektrokémiai vizsgdlata
Témavezetd: Dr.Szics Arpdid

Intézmeny: Jozsef Attila Tudoményegyetem, Fizikai Kémiai Tanszék
Szak: V. évf. vegyész

14.45 Szekeres Zsolt ELTE 17
Lathatatlan atomok a grafit felszinén
Témavezets: Surjan Péter
Intézmény: Edtvos Lordnd Tudomdnyegyetem, Elméleti Kémiai Tanszék
Szak: I évf. vegyész

Szalicili: adszorpcio hadsa a kaolinit feliileti tulgjdonsagairavizes rendszerekben
Témavezeld: Dr. Tombicz Etelka

15.00 Filipesei Genovéva 7 JATE f/’

Intézmény: Jozsef Attila Tudomanyegyetem, Kolloidkémiai Tanszék
Szak: V. évf. vegyész

15.15 Urbin Zita KLTE 15
A radicaktiv szennyezé °Co®*-ion hatdrfelileti reakeivja Ca-montmorillonit
agyagdsvdny modelianyagon
Témavezets: Dr. Nagy Noémi
Intézmény. Kossuth Lajos Tudomdnyegyetem, lzotépalkalmazasi Tanszék
Seak: okl. vegyész (1996)

il
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Aprilis 2. délutan

I1, Szerves kémia A 245 teremben
14.00 Fogassy Katalin BME 6
Poldris fémorganikus vegyiiletek szelelaiv reakcioi
Témavezets: Dr. Faigl Ferenc
Intézmény: Budapesti Miiszaki Egyetem, Szerves Kémiai Technologia Tanszék
Szak: V. évf. vegyészmérnok
14. 15 Gerencsér Janos, Macsiri Istvan BME7

Isoplagiochin A(?) szintézise
Témavezetd: Dr. Nogradi Mihaly

Intézmény: Budapesti Miiszald Egyetem, Szerves Kémia Tanszék
Szak: V. &vf, szerves és biomérnok

14.30 Szdavik Zoltdn ELTE 18
Perfluoralkil-csoportot tartalmazé amfifil vegyiiletek eléallitdsa és jellemzése
Témavezetd: Dr. Ribai Jézsef
Intézmeny: Edtvos Lordnd Tudomdnyegyetem, Szerves Kémiai Tanszék
Szak: V. évf. vegyész

14,45 Varga Jend ELTE 24
Optikailag aktiv szulféniumsck eléallivisa
Témavezetd: Szabo Dénes
Intézmeny: Edtvds Lordnd Tudoményegyetem, Szerves Kémiai Tanszék
Szak: V. évf vegyesz

15.00 Krecz Agnes KLTE 7
Mesterséges proteinek elgillitisa rekombindns DNS technifuival
Témavezets: Dr. Borbély Janas
Intézmény: Kossuth Lajos Tudomanyegyetem, Alkalmazott Kémiai Tanszék
Szak: V. évf" vegyész-angol szakforditc

15,15 Jerga Agoston KLTE6
Kisérletek természetes eredetii difidroizokumarinszérmazékok enantioszelelktiv
elballitdsdra
Témavezets: Dr, Antus Scndor
Intézmény: Kossuth Lajos Tudomdnyegyetem, Szerves Kémia Tanszék

Szak: 1L évf vegyész

H




20

Aprilis 2. délutin

IX. Kornyezeti kémia és kornyezettechnolégia A 246 teremben

14.00 Doleshall Fruzsina, Jirosi Liszlé, Kiss Katalin BME 3
Kozremikodés atomerdmitvi szildrd radioaktv hulladék mindsitésében
Témavezets: Dr. Gresits Ivin, Dr. Ormai Péter
Intézmeény: Budapesti Milszaki Egyetem, Fizikai Kémiai Tanszdk,

Paisi Atomerémit Rt
Szak: 1. évf vegyészmeérnik
14.13 Virkonyi Zoltin VE 15

A mecseki urdnbdnya zagytdrozoinak rekultiviciss elemzése
Témavezetd: Dr. Kanydr Béla

Intézmény: Veszprémi Egyetem, Radiokémia Tanszék
Szak: V. évf. kérmyezetmérnik

14.30 Chikén Viktor [ JATE S
Az allil-alkohol adszorpcidjdnak és reakcidjdnak vizsgalat
zeolit katalizétorokon
Témavezetd: Dr. Kiricsi Imre, Dr. Haldsz Jinos
Intézmeény: Jozsef Attila Tudomdiyegyetem, Alkalmazott Kémia Tanszék
Szak: IV. évf vegyész

tipusii

14.45 Kollir Tibor

§ VATE 19
Halogéntartalmii szénhidrogének bomlisa Y-zeolitohon

Témavezets: Dr. Kiriesi fmre, Kénya Zoltin
Intézmeny: Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Alkalmazots Kémia Tanszék
Szak: V. &vf. vegyész

15.00 Miké Eva, Lenkei Tiinde, Szdnyi Ménika BME 17

KornyezethimélG élelmiszeripari technolégidk
TémavezetS: Nagy Jozsef

Intézmény: Budapesti Miiszaki Egyetem
Szak: V. évf vegyészmérnik
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Aprilis 2, délutén

V1. Biokémia, biotechnolégia, agrokémia A 353 teremben

14.00 Hegediis Gydngyvér BME 9
Immunoanalitikai (ELISA) rendszer kidolgozasa és alkalmazdsa nivényi
hormonok kimutatdsdara

Témavezels: Dr. Székacs Andrds, Dy, Ldszlé Elemér
Intézmény: Budapesti Miiszaki Egyetern, Mezdgazdasigi Kémia Technologia
Tanszék
Szak: V. évf biologusmérndk
14.15 Vigdsi Ménika BME 24

Inert feliileten a baktériumok meghiitodését stimuldls gének meghatirozdsa
Escherichia coli modellen
Témavezets: Dr. Csikor Zsolt

Intézmeny: Budapesti Miiszaki Egyetem, Vegyészkari Fejlesztd Laboratorium
Szak: V. évf. biolsgusmérndk
14.30 Tobisch Zsuzsanna ELTE 22
Abkuifizis fehérjék kvantitativ meghatdrozasa HepG2 sejtek feliiliszéjabol
ELISA modszerrel
Témavezeld: Bésze Szilvia, Dr, Hudecz Ferenc
Intézmeény: Eéwvds Lorand Tudomdnyegyetem, MTA-Peptidkémiai Kutatécsoport
Szak: I évf. biologus
14.45 Krivéin Emese W JATE ?E?%”‘k,i
Vezetd polimerek spekiroelektrokémiai vizsgalata .
Témavezets:  Dr. Visy Csaba e
Intézmény: Jozsef Attila Tudomanyegyetem, Fizikai Kémiai Tanszék
Szak: V. évf vegyész
15.00 Csaliri Judit KEE 1

A kirnyezetet szennyezds nehézfém ionok hatisanak vizsgalata az
izommunka anaerob szakaszdra
Témavezetd: Dr. Kosdry Judit

Intézmény: Kertészeti és Elelmiszeripari Egyetem, Kémia és Biokémia Tanszék

Szak: 1V, &vf élelmiszeripari mérndk
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Y. Koordindciés kémia A 355 teremben

14.00 Torsk Tbolya ;fw JTE3S
Imidazol gyirit tartalmazé polidentét ligandumok Jentkomplexeinek,
egyensulyi és szerkezetvizsgdlata ' )

Témavezetd: Dr. Gajda Tamis
Intézmény: Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai
Tanszék
Szak: V. &f. vegyész
14.15 Agoston Csaba Gdbor KLTE 1

Diszalfidcsoportot tartalmazo peptidszérmazék drmenetifém komplexeinek
egyensulyi vizsgalata

Témavezeld: Dr. Virnagy Katalin, Dr. Sévige Imre
Intézmény: Kossuth Lajos Tudomdnyegyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai
Tanszék
Szak: V. évf. kémia-fizika tandr
14.30 Boka Bedta KLTE 2

Metionin tartalmi tripepiidek dtmenetifém komplexei
Témavezets: Dr. Varnagy Katalin, Dr, Sévégé Imre

Intézmény: Kossuth Lajos Tudomdnyegyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai
Tanszék
Szak: IV, évf. kémia-fizika tandr

14,45 Kilyén Melinda ATE38
4 nitrazepam, oxazepam dtmeneti fémekkel alkotott homplex vegiiiletei
Témavezets: Dr. Forizs Edit, Dr. Labddi Imre

Intézmény: Babeg-Bolyal Tudomdnyegyetem, Szervetlen Kémiai Tanszék
JATE, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék
Szak: magiszieri hallgato
15.00 Enyedy Eva Anna KILTE 4

Kalcium(T])- és magnézium(Iljionok kélcsonhatdsinak vizsgalara hidvoxdmsavakieal
Témavezetd: Dr. Farkas Etelka

Intézmény: Kossuth Lajos Tudomdnyegyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai
Tanszék
Szak: IV, évf. vegyeész
15.15 Szabd Mikids VE 12

Egymagvu alkil- és acil-kobalt-trikarbonil-foszfin komplexek szerkezeti
Jellegzetességeinek vizsgilata

Témavezets: D, Bencze Lajos

Intézmény: Veszprémi Egyetem, Szerves Kémiai Tanszék

Szak: V. evf. vegyészmérnck
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II1. Edméleti és fizikai kémia A 244 teremben

16.00 Hajgatd Baldzs BME 8
Szililének stabilitdsdnak kérdései. A {C; Hy Ny 8i} potencidlfeliilet vizsgalata
Témavezets: Dr.Veszprémi Tamads
Intézmény: Budapesti Miiszaki Egyetem, Szervetlen Kémiai Tanszék
Szaik: V. évf. vegyészmérndk

I6.15 Kérpiti Tamds, Sods Liszié BME 11
Allil-foszfinok és allil-arzinok tér- és elektronszerkezetének vizsgalata
Témavezetd: Dr. Nyuldszi Laszlo
Intézmeény: Budapesti Miiszaki Egyetem, Szervetlen Kémiai Tanszék
Szak: V. évf vegyészmérmik

16.30 Schenker Ivonn VE 10
Norbornén oligomerek molekulamechanikai vizsgdlata
Témavezetd: Dr. Bencze Lajos
Intézmény: Veszprémi Egyetem, Szerves Kemial Tanszék
Szak: V. evf. vegyészmérndk

16.45 Steiner Csaba VE 11
Szteroidok modellezése
Témavezeid: Dr. Bencze Lajos
Intézmeény: Veszprémi Egyetem, Szerves Kémiai Tanszék
Szak: V. évf. kémia-szamitdstechnika tandr

17.00 Lagzi Istvén //jA TE ;3\\
A Horit-tetrationdt front instabilitdsinak vizsgélata | . o
Témavezets:  Dr, Toth Agota, Dr. Horvith Dezs§ e
Intézmeény: Jozsef Attila Tudomanyegyetem, Fi izikai Kémiai Tanszék
Szak: V. évf. kémia-fizika tandr

17.15 Rosinger Bogldrka JPTE 6
Vibracios dimenetek iranyitottsdgdnak kvantumkémiai vizsgalata
Témavezero: Dr. Kunsagi-Mdté Sandor
Intézmény: Janus Pannonius Tudomanyegyetem, Altalinos és Fizikai Kémiai

Tanszek

Szak: kémia-matematika tandr (1996)

[
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L_Analitikai kémia A 245 teremben
16.00 Novik Tibor BME 19
Enantiomerek elvilasztdsa nagyhatékonysaga folyadékkromatogréfiaval
Témavezetd: Dy, Fekete Jené
Tntézmény: Budapesti Miszaki Egyetem, Altaldnos és Analitikai Kémiai Tanszék
Szak: V. évf. szerves és biomérndk
16.15 Pipai Zsuzsa ELTE 10

Kiroptikai deteltdlas a nagyhatékonysdgy folyadékioromatogrdfidban
Témavezetd: Dr. Szokdn Gyula, Dy, Majer Zsuzsanna

intézmeny: Edtvis Lorand Tudomadnyegyetem, Szerves Kémia Tanszék
Szak: V. evf. kémiafizika tandr

16.30 Végviri Akos JPTE 10 POTE
Uj kapilldris izoelektromos fokuszaldsii rendszer uncoated kapifldrishan
Témavezets: Dr. Kilar Ferenc
Intézmény: Janus Pannonius Tudomdnyegyetem
Szak: okl biologia tandr

16.45 Kissné Németh Enikd, Varga Zoltin VE I9

Alifis karbonsavak folyadékkromatografiis elvalaszidsa és retencids
adaiainak becslése kémial egyensilyi szamitdsok alapjin

Témavezetd: Dr. Hajos Péter
Intézmeény: Veszprémi Egyetem
Szak: V. évf. vegyészmérndk
17.00 Teérik Jinos KLIE i4

Kvaterner ammonium-vegyiiletelore érzékenyitett membranok készitése,
vizsgalata és alkalmazdsa
Témavezetd: Dr. Kevdcsné Dr. Hadady Katalin

Intézmény: Kossuth Lajos Tudomdnyegyetem, Szervetlen és Analitikai Kemiai
Tanszék
Szak: V. évf. vegyeész
17.15 Tomori Tiinde EKIF 1

Szildrd fazisu mikroextrakeios technika SPME alkalmazdsa a borok
aromakomponenseinek vizsgalatiban

Témavezetd.: Vas Gyorgy, Dr. Léké Ldszlo

Intézmeény: Eszterhazy Karoly Tandrképzd Féiskola, Kémia Tanszék
Szak: 1V, évf matematika-kémia tandr
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X. Kornyezeti kémia és kirnvezettechnoldgia A 246 teremben

16.00 Miarki Edit BME 16
Regenerdlhato SOrabszorpeio it oszlopon
Témavezets: Békassyné Dr. Molnar Erika

Intézmény: Budapesti Miszaki Egyetem, Vegyipari Milveletek Tanszék
Szak: okl. vegyészmernék
16.15 Kazinczy Béla ELTE S
A nikkel és a vandadium kémiai formdinak mindségi és mennyiségi analizise
olajtiizelésil erémii kirnyékén vett szdlldpor mintékban
Témavezels: Dr, Zaray Gyula
Intézmeény: Edwvos Lorand Tudomdanyegyetem, Kémiai Technologiai és
Kérnyezethémial Tanszék
Szak: PhD,
Ty,
16.30 Méhn Déra 7 JATE 35

Nitrogén-oxidok ZSM-5-alapti zeolitkatalizdtorokon ﬁﬁé@duak vizsgalata
Temavezets: Dr. Haldsz Janos, Dr. Schdbel Gydrgy
Intézmeény: Jozsef Artila Tudomdnyegyetem, Alkalmazott Kémia Tanszék

Szak: V. évf. biologia-kémia tandr
16.45 Tamasi Anikéd @

Kétfemes zeolithatalizitorok (Pt/CuZSM-5 és Pt/CoZSM: 5 ) elatiingsa és jellemzése

Temavezeti: Dy. Halasz Janos, Dr. Kiricsi Imre
Intézmeny: Jozsef Attila Tudomanyegyetem, Alkalmazoit Kémia Tanszék
Szak: V. 6vf vegyész
17.001és Krisztina , Ilés Szabolcs VES
Cianidionok fotooxidacidja TiQ; félvezetdn
Témavezetd: Dr. Horvath Attila
Intézmeny: Veszprémi Egyetem, Altaldnos és Szervetlen Kémia Tanszék

Szak: V. evf vegyészmérnik

B




26

Aprilis 2. délutén

X). Szervetlen kémia A 353 teremben

16.00 Nagy Barnabis VE I7
Fdzisdtalakulis vizsgalata a SiOrALO+-K0:-CaO-P205-F iivegherdmia rendszerben
Témavezetd: Dr. Szabé Istvin
Intézmény: Veszprémi Egyetem, Szilikit és Anyagmérnéki Tanszék
Szak: I &vf. anyagmérndk

16.15 Zenkovics Ferenc VE 18
Vas adalék hatisa az YBa,Cu;, Fe,0, dsszetételit szupravezetd keramidk
tulajdonsdgara
Témavezets: Eniszné Dr. Bodogh Margit
Intézmény: Veszprémi Egyefem, Szilikdt és Anyagmémnéhi Tanszék
Szak: HI évf. milszaki menedzser

16.30 Sallai Ménika , Weisz Mirta VE 9
Kizlekedési balesetek izzélamp advdnyainak mikroszképos vizsgdlata
Témavezetd: Dr. Kovies Kristéf
Intézmeény: Veszprémi Egyetem, Nagymiiszer Laboratorium
Szak: Il évf vegyész

16.45 Petrohdn Kriszting KILTE S
Fémion indukilt amid-NH deprotonalédas a 2-hidroxi-hippursay VO( IV)
komplexében
TémavezetG: Dr. Kiss Tamas, Dr. Buglys Péter
Intézmény: Kossuth Lajos Tudomdnyegyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai

Tanszék

Szak: V. évf. matematika-kémia tandr

[
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Aprilis 2. délutdn
V. Koordindcidés kémia A 355 teremben
16.00 Szakacs Zoltdn ELTE 15

A glutation mikrospecidcidja és kivoptikai nulajdonségai
Témavezetd: Lir. Noszdl Béla, Nyiri Judit

Intémmeény: Edtvés Lordnd Tudomdnyegyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai
Tanszék
Szak: 1V, évf. vegyész
16.15 $zildgyi Magdolna, Nagy Zoltin KILTE 12
A pallédium (I)-tioéter kolcsénhatést tartalmazo rendszerek egyensilyi viszonyai
Témavezeto: Dr. Sovage Imre
Intézmény: Kossuth Lajos Tudomdnyegyetem,
Szak: V. évf. matematika-kémia tandr
16.30 Szatura Agues, Szintay Gergely VE 13
A cink- és a réz-tetrafenil-porfivin fotofizikai és fotokémiai tulajdonsigainak
Gsszehasonlitasa
Témavezets: Dr. Horvath Attila
Intézmény: Feszprémi Egyetem, Altalinos és Szervetlen Kémiai Tanszék
Szak: okl. angol-kémia tanar (1996}
16.45 Hegediis Csaba VE 4

Uj kirdlis foszfin-foszfit Kgandumok szintézise
Témavezets: Dr. Bakos Jozsef

Intézmeny! Veszprémi Egyetem, Szerves Kémia Tanszék
Szak: PhD.

17.00 l?eiik Andrea JATE 37
Uj bisz-triazén ligandumok Co(Il) és Cu{ II) komplexeiffe[c 516&1!1’:9&&_ Jjellemzése
Témavezeto: Venter Monica, Dr. Forizs Edit .
Intézmeény: Babeg-Bdlyai Tudomanyegyetem, Szervetlen Kémiai Tanszék
Szak: V. evf. kémia-fizika tandr

17.15 Jankovics Hajnalka JATE 14

N-acetil aminosavak trifenilon(IV) komplexeinek eldallitdsa és szerkezetvizsgdlata
Témavezetd: Dr. Nagy Laszio, Buzds Norbert

Intézmény: Jozsef Attila Tudomdnyegvetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai
Tanszek
Szak: V. évf. matematika-kémia tandr //‘M\\
/
17.30 Slobodan B. Gadiurié {JATE 39 A

Cationic lead(Il) chloride and bromide complex farmatff)ﬁ‘;i_g__ e
molten Ca(NO3);- 4,7 H:0 ‘
Témavezeto: Istvan J. Zsigrai

Intézmeny: [vaidéki Egyetem, Kémiai Tanszék, JATE

Szak: IV, évf. vegyész

i
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X. Kémiai szakmddszertan A 244 teremben
17.45 Szuhi Erika BGYTF ]
Szamiidgépes oktatiprogram készitése (szénvegyriletel
Témavezels: Sarka Lajos
Intézmény: Bessenyei Gyorgy Tandrképzd Féiskola, Kémiai Tanszék
Szak: IV. é&vf. biologia-kémia tandr
18.00 Téth Antal Attila BGYTF 2
Szdmitogépes oktatoprogram készitése és alkalmazhatosdganak vizsgilata
Témavezetd: Sarka Lajos
Intézmény: Bessenyei Gyirgy Tandrképzd Féiskola, Kémiai Tanszék
Szak: okl. bioldgia-kémia tandr (1996)
18.15 Szabados Zsuzsanna JPTE S
4 kbrnyezetszennyezés hatdsdinak szemléltetése a 7. és 8. osztalyos kémia fananyagban
Témavezets: Dr. Erdési Ferencné
Intézmény: Janus Pannonius Tudomdnyegyetem, Analitikai és Szevkezeti Kémia
Tanszék
Szak: 1V, évf. biologia-kémia tandr
18.30 Michielutti Anita, Schimidt Rébert JPTE 2
Kérnyezetbardt szemlélet alakitasa a kémia eszhizeivel a 13-14 éves tanuldichan
Témavezetd: Dr. Holblender Anna
Intézmény: Janus Pannonius Tudomdnyegyetem, Analitikai és Szerkezeti Kémia
Tanszék
Szak: 1. évf. matematika-kémia tandr
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L_Analitiksi kémia A 245 teremben
17.45 Virdg Istvin ELTE2S
Uj kinetikat modell és kisriékelési modszer alkalmazdsa az amorf Gtvozetek
dtkristalyosodasdra
Témavezetd: Dr. Péppl Laszlo, Dr. Varhegyi Gabor
Intézmény: Eétvis Lorand Tudomdnyegyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai
Tanszék
Seak: PhD:
18.00 Sigor Csilla KLTE 11
Cr (V1) on-line szorpcios dusitisa és  atomspektrometrias meghatarozdisa FI-HHPN
mintabevitellel
Témavezels: Dr. Posta Jozsef
Intézmény: Kossuth Lajos Tudoményegyetem, Szerverlen és Analitikai Kémiai
Tanszék:
Szak: oki. vegyész e
18.15 Buzder-Lantos Lajos { ¢ JATE4 3

A "I nuklid akeivitasinak meghatdrozéisa folyadékszei tillacigs méréstechnikival
Témavezetd: Dr. Novék Mihdlyné Dr. Hajdii Eva e

Intézmeény: Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Szildrdiest- és Radiokémiai Tanszék
Szak: V. évf. vegyész
18.30 Mogyordsi Karoly JATE 26

Kdrnyezeti mintak nehezfém-tartalmanak potenciometrias stripping meérése
Témavezets. Dr. Galbdes Zoltin

Intézmeny: Jozsef Attila Tudomanyegyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai
Tanszék

Szak: IV. évf. vegyész

18.45 Nagy Tamds JPTE 4 POTE

"Szent Liszlo pénze"” (nummulites) kémiai analizise

Témavezets: Dr. Kellermayer Mikios

Intézmény: Janus Pannonius Tudomdnyegyetem,
Pécsi Orvostudomanyi Egyetem

Szak: 1L évft, AOK

i

i
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XI. Szervetlen kémia A 353 teremben
17.45 Sztdray Bélint ELTE 19
Maganospdr-kdlesonhatds konformdciofiiggése As-As és Sh-5h kitéshi fémorganilus
vegytiletekben
Témavezetd: Szepes Ldszld, Szalay Péter
Intézmény: Edwis Lorand Tudomdnyegyetem, Altaldnos és Szervetlen Kémiai
Tanszék
Szak: V. évf. vegyész
18.00 Kiricsi Ménika Jf;;;;\
A Fourier transzformdcios rezgési spektroszképia egy lehetséges orvost alkalmazasa.
Vesekivek osztdlyozdasa
Témavezeti: Dr. Berkes Oné
Intézmény: Jozsef Antila Tudomdnyegyetem, Fizikai Kémiai Tanszék
Szak: V. évf vegyész
18.15 Tarczay Gyibrgy ELTE 21
TiCly-2L komplexek (L: piridin, pirazin, triazin) szerkezete és bomldsa
Témavezeto: Szepes Laszlo
Intézmény: Edwiss Lordnd Tudomdnyegyetem, Altaldnos és Szervellen Kémiai
Tanszék
Szak: IV. évf vegyész
18.30 Rosta Edina ELTE Il

A (Cs Hs )z Zr (BH 4 ), molekula tér- és elektronszerkezetének vizsgalata

Témavezets: Sziaray Balint, Szepes Liszlo

Intézmény: Eétvias Lordnd Tudomadnyegyetem, Alialanos és Szervetlen Kémiai
Tanszék

Szak: IL évf vegyész

W
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111, Eiméleti és fizikai kémia A 244 teremben

9.00 Kerner Zsolt ELTE 7
Izzolampadk impedanciaspekiroszkdpidia
Témavezetd: Dr. Pajkossy Tamds

Intézmény: Edrvds Lorind Tudomdnyegyetem, KFKI Atomenergia Kutats Intéze
Szak: V. évf vegyész /“”“\}

9.15 Kéta Zoltin JATE 2L /
Fotoszintetikus szervezetek nehézfém stresszre bekdvetherdszerkezeti-viltozdsainak
vizsgalata
Témavezeti: Dr. Szalontai Baldzs
Intézmény: Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, MTA-SZBK Biofizikai Intézet
Szak: V. &vf vegyész

9.30 Szorcesik Atiila £ JATE 31
Mikroemulziok stabilitdsa, nanorészecskék elé’éllitdsw% igkhan
Témavezets: Dr. Balazs Janos
Intézmény: Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Kolloidkémiai Tanszék
Szak: V. évf vegyész

9.45 Hartvig Nora JPTE 3
Energiatranszfer vizsgdlata tripaflavin-rodamin B modellrendszeren
Témavezets: Dr. Kunségi-Mdté Sindor
Intézmény: Janus Pannonius Tudomdanyegyetem

Alaldnos és Fizikai Kémiai Tanszék
Szak: V. évf biologia-kémia tandr
10.00 Galamb Szabolcs VE 20

Eleltronmikroszkopos képek mindségének javitisa szémitogépes képfeldolgozdssal
Témavezets: Dr. Kovécs Kristof

Intézmény: Veszprémi Egyetem, Nagymiiszeres Laboratérium

Szak: vegyeszmérndk




32

Aprilis 3. déleléu

1L Szerves kémia A 245 teremben

9.00 Novik Tibor BME 20
A 6,6-diklor-3-foszfabiciklof 3.1.0] hexdn-3-oxidok katalitikus hidrogénezési
reakcidinak vizsgdlata
Témavezets: Dr. Keglevich Gyérgy
Intézmeény: Budapesri Miszaki Egyetem, Szerveskémia és Tecknoldgia Tanszék
Szak: V. évf. szerves és blomerndk

9.15 Le Thanh Giang BME 15

N-(p-Metoxi-fenil)-csoport oxiddcidjanak vizsgélata a tetrazolil csoporttal
helyettesitett B- és ylaktdmok korében

Témavezets: Dr, Fetter Jozsef
Intézmény: Budapesti Miiszaki Egyetem, Szerves Kémia Tanszék
Szak: PhD.
9.30 Kele Péter ELTE 6
Fluoreszeens peptidek és peptidtarak
Témavezetd: Dr. Sebestyén Ferenc
Intézmeny: Edvis Lordand Tudomdnyegyetem, Szerves Kémia Tanszék
Szak: IV. évf. bioldgia-kémia tandr
9.45 Nagy Péter ELTE 9
1,8- Helyzetben kénnel diszubsztitudlt nafialinvegyiiletek elédllitasa és szerkezetiik
vizsgdlata
Témavezets: Dr. Kapovits Istvan, Dr. Kilmdn Alajos
Intézmeny: Eétvas Lorand Tudomdnyegyetem, Szerves Kémia Tanszék
Szak: V. évf. vegyész

4-Telitetlen-3-aminoszteroidok eléallitdsa

10.00 Kiman Judit W
{ o e d

Témavezetd: Dr. Vincze Irén
Intézmeény: Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Szerves Kémia Tanszék
Szak: V. évf. vegyész
f’m
10.15 Sebik Ferenc SIATE 29 af)
Szteroid acetatok szeleltiv dezacetilezési és acilvdndé“ﬂé&i reakcicjdngk vizsgalata
Al:O03-on milrohullamii energiakizlés hatdsdra pae——
Temavezeld: Dr. Schneider Gyula
Intézmeny: Jozsef Attila Tudomanyegyetem, Szerves Kémia Tanszék

Szak: IV, évf vegyész

i

B
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. o

9.00 Varga Ménika 7 JATE 36 ™,
Pd-ZF btvizetek termikus és katalitikus vizsgilata i
Témavezetd: Dr. Molndr Arpad
Intézmeny: Jozsef Attila Tudomdinyegyetem, Szerves Kémia Tanszék
Szak: V. évf vegyész

9.15 Farkas-Gabriella BME 5
Enantioszelektiv heterogeén katalitikus hidrogénezések
Témavezets: Dr. Tungler Antal
Intézmeny: Budapesti Miiszaki Egyetem, Szerves Kémiai Technologia Tanszék
Szak: V. évf. vegyészmérndk

9.30 Gulyas Henrik VE 3
Uy tipust: vizoldhatd monovercier foszfinok szintézise és homogénkatalitikus
alkalmazdsuk
Témavezeto: Dr. Bakos Jozsef
Intézmény: Veszprémi Egyetem, Szerves Kémia Tanszék
Szak: PhD.

9.45 Kis Attila o, WJATE IS ™

Adszorbedlt azometin bomldsa és CHy-gyok eldallitdsa Rh(L1 1) feliteton
Témavezetd. Dy Kiss Janos, Dr. Solymosi Frigyes

Intézmény: Jozsef Attila Tudomdnyegyetermn, MTA-Reakcidkinetikai Tanszéki
Kutatocsoport
Szak: V. évf. vegyész
évf. vegy N
10.00 Hrivnik Béla " MTEI3)
Réteges szerkezeti anyagok kitdmasztdsa savas és bazikus kzegh
Témavezetd: Dr. Kiricsi Imre )
Intézmeény: Jozsef Attila Tudominyegyetem, Alkalmazott Kémiai Tanszék
Szak: V. &vf vegyész f,.rx"'\\

10,15 Szathméry Ménika { JATE 30 }
Aluminium tartabmi magadiit szintézise és kitdmasztdsa s\zwakkal
Témavezeté: Dr. Kiricsi Imre, Fudala Agnes
Intézmeny: Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Alkalmazott Kémiai Tanszék
Szak: V. évf vegyész
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9.00 Kassai Csaba BME 12
Racém alkoholok 0,0-dibenzoil-2R 3R- borkésavval képzett komplexen keresztiil
torténd reszolvilisa, a komplexek termoanalitikai és réntgendiffrakcios vizsgalata
Témavezeld: Dr. Kozma David Dr. Sziatisz Janisz

Intézmeény: Budapesti Miiszaki Egyetem, Szerves Kémiai Technologia Tanszék
Szak: V. evf. szerves és biomérnik

¢.15 Katona Zoltin BME 13
Mandulasav-észterek reszolvdlisa koordindciés komplexek alkalmazdsdval
Témavezeld: Mravik Andras, Dr. Fogassy Elemeér
Intézmeény: Budapesti Mitszaki Egyetem, Szerves Kémiai Technologia Tanszék
Seak: okl. vegyészmérnok

9.30 Csesztregi Tamds, FErdddi Gdbor ELTE !

Poli( éter szulfon} kémiai modositasa
Témavezetd: Dr, Méthé Arpid

Intézmény: Edtvis Lovand Tudomdnyegyetem, Kémiai Technologia és
Kérnyezetkémiai Tanszek
Szak: V. &vf vegyész
Mm
.45 Bozsé Zsolt .IA TE ?>

Hexdnizomerek elvdlasztdsa zeolitokon “mmw_ﬂ
Témavezetd: Dr. Haldsz Janos, Dr. Kiriesi Imre, Dr. Tasi Gyula
Intézmeény: Jozsef Attila Tudomanyegyeiem, Alkalmazott Kémiai Tanszék
Szak: V. éyf. vegyész

10,00 Horvith Anita @
Szelektiv oxiddcios reakciok tanulményozdsa ntan-sztlt]&zlm]ggta%_ rokon
Témavezeté:  Dr. Haldsz Janos o
Intézmény: Jozsef Attila Tudomanyegyetem, Alkalmazott Kémiai Tanszék
Szak: V. evf vegyész

10.15 Szabé Edit ELTE 14

Ferroelektromos folyadékkristaly efegyek vizsgalata

Témavezetd: Fodorné Dr. Csorba Katalin, Dr. Varga Imre

Intézmény: Edtvés Lordnd Tudomdnyegyetem, MTA-KFKI Szildrdiestfizikai
Kutatdintézet

Szak: PhpD,

it
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10.45 Dunai Beita \‘;/.VIATE 7
Szilika szuszpenzick stabilizdlésa/destabilizalasa kationakiiv.iensiddel
Témavezeld: Dr. Szekeres Méria
Intézmeény: Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Kolloidkémiai Tanszék
Szak: V. évf. vegyesz

11.00 Somogyi Andris ELTE 12
Konfidenciatartomany szémitdsa likelithood ratio médszerrel
Témavezetd: Dy, Keszéi Erng
Intézmeny: Eéwvés Lordnd Tudomdnyegyetem, Fizikai Kémiai Radiolégidi

Tanszék

Szak: V. évf. vegyesz

11.15 Szabados Agnes ELTE 13
Csillapitott perturbacidszimitas kvizi-degenerdlt esetben
Témavezeto: Dr. Surjin Péter
Intézmény: Eowvas Lorand Tudomanyegyetem, Efméleti Kémiai Tanszék
Szak: 1V. évf: vegyész

11.30 Romién Hedvig JPTE 5

Predomindns vibronikus dimenetek vizsgalata
Témavezets: Dr: Kunsagi-Mdté Sandor

Intezmeény: Janus Pannonius Tudomdnyegyetem
Altalinos és Fizikai Kémiai Tanszék
Szak: IV. & matematika-kémia tandr -
11.45 Anton Kiss 7 JATE 40
Matrices within the Matrix Operator Wy, sz, 3 N,
Témavezels:
Intézmeény: Babes-Bolyai Tudomdinyegyetem, Kémiai Intézet, JATE
Szak: V. évf vegyész
12.00 Juhisz Gergely ELTE 3

Bag psCap gsFeq sCog 203 ; Osszetételif perovsziit vizsgdlata Masshaver-
spektrosziopids modszerelkel

Témavezetd: Dr. Homonnay Zoltin
Intézmeény; Edtvés Lordnd Tudomdnyegyetem, Maghémia Tanszék
Szak: IV, évf vegyész
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11.00 Czaké Barbara KLTE 3
Nitrogéntartalmi morfindndiének szintézise és étalakitdsa
Témavezets: Dr. Berényi Sandor
Intézmeny: Kossuth Lajos Tudomdnyegyetem, Szerves Kémia Tanszék
Szak: V. évf. vegyész

11.15 Garadnay Sdndor

KLTE 5
A tebain Diels-Alder adduktiai izomerizdcidjénak vizsgalata. A B-nepenton elsG
elddllitasa
Témavezets: Dr. Makleit Sandor, Dr. Marton Janos
Intézmeény: Kossuth Lajos Tudomdnyegyetem, Szerves Kémia Tanszék
Szak: IV, évf, vegyész
11.30 Jeges Gydrgy VEG6

Szteroidok dtalakitdsa kapcsolisi és Diels-Alder reakciéban
Témavezetd: Skodgné Dr. Fildes Rita

Intézmény: Veszprémi Egyetem, Szerves Kémia Tanszék
Szak: /""“‘\
11.45 Hajnal Andrea Y JATE 16
Szteroid-oxetdnok savnitrilekkel t5rténd gyiirihdviiléstreakcisja
Témavezeld: Dr. Schneider Gyula
Intézmény: Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Szerves Kémia Tariszék
Szak: V. évf. vegyész ff/%\\
12.00 Témbdly Csaba ¥ JATE 33
Szreroidok oxidicicia kilium-permangandttal \_’4/
Témavezetd: Dr. Vincze Irén
Intézmény: Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Szerves Kémia Tanszék
Szak: V. évf. vegyeész #
£
12.15 Tapolesdnyi Pal A JATE34  }
Izomer 16-mefil-szteroidok eléallitdsa és szerkezetigaizt#&‘s‘
Témavezetd: Dr. Schneider Gyula
Intézmény: Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Szerves Kémia Tanszék
Szak: PhD, ff 1
g
12.30 Péter Miria L TJATE 27
Cikdoatkin vizas B-aminosavak HPLC-s elvilasztisa
Témavezelo: Dr. Péter Antal
Intézmeny: Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai
Tanszék

Szak: V. évf. vegyesz

Fi
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11.00 Lente Gibor KLTES
A szulfition vas (III)-katalizill autooxiddcidja
Témavezets: Dr. Fabidn Istvan
Intézmény: Kossuth Lajos Tudomanyegyetem, Szervetlen és Analitikai Kémici
Tanszék
Szak: V. évf. vegyész
11.15 Jordén Séndor JATE 15 \‘
Az infravords spektroszkopia kinetikai alkalmazharosaga&@olké;:denzaao
vizsgalata
Témavezetd: Dr. Berkes Otto, Peintler Gabor
Intézmeény: Jézsef Attila Tudomdnyegyetem, Fizikai Kémiai Tanszék
Szak: V. évf. vegyész
11.30 Tuba Rébert VE 14
2,2,6,6-Tetrametil-piperidil-1-oxil szabadgydk és okiakarbonil-dikobalt reakcidjinak
kinetikai vizsgalata
Témavezetd: Dr. Ungvary Ferenc
Intézmény: Veszprémi Egyetem, Szerves Kémia Tanszék
Szak: IV. &vf. kornyezetmérndk
11.45 Nagygyory Szilveszter, Visegridi Andrsis BME 18
A Belouszov-Zsabotvinszkij oszcillalé reakcic mechanizmusdnak vizsgilata
Témavezets: Dr. Noszticzius Zoltan, Pintér Szilveszter
Intézmény: Budapesti Miiszaki Egyetem, Kémiai Fizika Tanszék
Szak: V. éyf. szerves és biomérndk
12.00 Volford Andras BME 25

A platina mint Florit szeleltiv elektrod’ klordioxid alapi oszcillcios reakcioban
Témavezets: Dr. Wittmarn Mdria

Intézmeny: Budapesti Miiszaki Egyetem, Kémiai Fizika Tanszék
Szak: V. évf. szerves és biomérnik /"*‘\\
12,15 Major Andrea, Siska Andrea f/JATE 24

A reaktinsok kezdeti koncentracidinak hatdsa a Korit-tetrationat ﬁ-d?n sebességére
Témavezets:  Dr. Toth Agota, Dr. Horvéth Dezsé

Imtézmény: Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Fizikai Kémiai Tanszék

Szak: V. évf- vegyész - T

S

12.30 Frater Zoltin JATE 9 \\
Alkoholok oxiddciéja oxigdnnel E /
Témavezeté:  Dr. Zsigmond Agnes o
Intézmény: Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Szerves Kémia Tanszék
Szak: V. évf vegyész

TR
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11.00 Kiss Gdbor, Szabé Csongor VE7
Motorolaj adalékok szinergizmusanak vizsgdlata
Témavezetd: Dr. Bartha Laszle
Intézmény: Feszprémi Egyetem, Asvinyolaj és Széntechnoldgiai Tanszék
Szak: TV. évf. vegyészmérnck

11.15 Hoffmann Eufrozina Andrea

Témavezetd: Dr. Haldsz Janos
Intézmény: Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Alkalmazot
Szak: V. évf vegyész
14

11.30 Rozmanitz Péter £§ JATE28
Indiummal és galliummal modositott milropérusos ktalizétorok szefepe a konnyit
szénhidrogének aialakitésaiban \/
Témavezels: Dr. Haldsz Janos, Dr. Kiricsi Imre
Intézmény: Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Alkalmazott Kémiai Tanszék
Szak: V. &f. vegyész

11.45 Abonyi Jdnos VE I

Szakaszos polimerizicios reaktor szabdlyozdsa Fuzzy-szabdlyozéval
Témavezets: Dr. Szeifert Ferenc, Dr. Nagy Lajos

Intézmény: Veszprémi Egyetem, Vegyészmérniki Kibernetika Tanszék
Szak: V. évf vegyészmérndk

bl
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L Analitikai kémia alszekcio

Novik Tibor BME 19

Enantiomerek elvilasztdsa kromatografidval .......veeeeeeeeeeverereresensinsessiesnn 43
Pipai Zsuzsa ELTE 1D

Kiroptikai detektdlis a nagyhatekonysagu ﬁleadek—

kromatografiaban ... cveemnienesinasienses 44
Végviri Akos JPTEI0

Uj kapilléris izoelekiromos Jokuszaldasi rendszer uncoated

kapillgrisban ... . JRURIO & 1
Kissné Nemeth Emkﬁ Varga Zo]tﬂn VE 19

Alifis karbonsavak folyadéklromatogréfids elvélasztisa és

retencios adatainak becslése kémiai egyensilyi szamitasok alapian ..............o...... 46
Tordk Janos KLTE 14

Kvaterner ammonium-vegyiiletelre érzékenyitet! membrenok

készitése, vizsgilata és alk@IMAZOSA «...c..oouecererrienriesrnen et &7
Tomori Tiinde EKTF I

Szildrd féizisu mikroextrakcios technika SPME alkalmazdsa a

borok aromakomponenseinek VizsgaIataBan. ..............eee.cereereveeerirrasirsssosssssseerens 48
Virig Istvin ELTE 25

Ujj kinetikai modell és kiérickelési modszer allalmazdsa az

amorf dtvozetek QAriSIEOSOAESAPE ...........ccococcivimminisieisiienee e esvenereaninon 49
Ségor Csilla KLIE 11

Cr (Vi) on-line szorpcids disitisa és  atomspekirometrids

meghatdrozdasa FI-HHPN mintabevitellel .............ooiovviieeeeeesivnririesinsivnes 30
Buzder-Lantos Lajos JATE 4

AL nuldid aktivitasanak meghatirozdsa folyadekszcmtillacm

meéréstechnikaval ... R, ¥
Mogyordsi K:imly JA TE 26

Kdrnyezeti mintak nehézfém-tartalmanak potenciometrids

STUPDING TRETESE .......c..covrrrarrrssrmsrnssiensissscsenss e sess s sssassssrssanssensssnmnesrnnssssaesessons 38
Nagy Tamis JPTE 4

"Szent Laszlo pénze"” (mummudlites) kémiai analizise .............cocoooeveeeveneveeeenennn. 53
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BME 19
ENANTIOMEREK ELVALASZTASA KROMATOGRAFIAVAL

Novdk Tibor, V. évf., Szerves és bio. vegyipari Szak

Témavezetd: Dr. Fekete Jend
BME, Altaldnos és Analitikai Kémia Tanszék

Dolgozatom elsG részében optikailag aktiv izomerek elvilaszidsival foglalkoztam
nagyhatékonysdagu folyadékiromatografidval.

Kirdlis allo fizison (B-ciklodextrin) tetrarnetrin izomereknek az elvilasziasdt valdsitottam
meg metanol-viz, metanol-acetonitril-viz dsszetételii eluensekben. Azt tapasztaltam, hogy
metanol-viz elegyében nagy elvdlasztist és szelektivitdst lehet elérni, de a komponensek
retencios idGi nagyok, Kisebb retencios iddkkel torténs elvdlasziist lehet elérni, ha

acetonitril-viz elegyében kromatografilunk, de ez az elvélaszids romldsat vonja maga utdn,

Ezutan megkerestem azt az optimalis eh dsszetételt (metanol-acetonitril 111 - viz), ahol az
elvdlaszids és szeleltivitds még megfelels és a rétenicios idGk még elfogadhatéak. Az optimilis
eluens dsszetételéné] reprodulkdlhatésdgi méréseket is végeztem,

Kiralis addittv, B-ciklodextrin-szulfo-butil-éter segitségével hrizantémsav izomerek
elvidlasztdsat vizsgdltam. Azt tapasztaltam, hogy a vizsgdlataim kbriilmenyei kozént a
krizantémsay optikai izomerjeit nem lehet szétvilasziani. A lrizantémsav diasziereomerjeit
viszont nagy szelektivitdssal tudtam elvdlasztani. Megdllapithats, hogy a hasonlo
kdriilmények kozott végzett kisérletek kapilliris elektroforézisnél a krizantémsav optikai
izomerjeinek  elvilasztasdt  eredményezték,  amig  hagyhdatékonysigi  folyadék-
kromatogradfidndl az elvdlasztds nem joit Iétre.

Elvégeztem azon vékonyréteg-kromatogrdfias mérésckel, amelyek kiilonboz8 bdzisok
rezolvilhatosaga (2R, 3R)-borkGsavval és O,0-dibenzoil-borkdsavval és kromatografias
viselkedésiik kbzotti feltételezert kapesolatot probdlja  igazolni. Megallapitottam a
tesztvegyiiletek retencios falgordnak erds hémérséklefiiggdsés, ami azt teszi szithségessé, hogy
az dsszelartozd méréseket egyszerre, vagy a homérséklet azonos értdken tartisa mellett
végezzék el A fentiek az dltalam vizsgdlt vegyiiletek nagy tibbségére igazok, de a

vizsgalatokat mas enantiomer parokkal folytatni kell.




44

ELTE 10
KIROPTIKAT DETEKTALAS A NAGYHATEKONYSAGU
FOLYADERKROMATOGRAFIABAN

Papai Zsuzsa, VI. (V) &f., kémia-fizika szak

Témavezets: Dr. Szokén Gyula és Dr. Majer Zsuzsanna
ELTE Szerves Kémia Tanszék, Budapest

A nagyhatékonysdgi folyadékfromatografidban dtfolyckivettis nagy érzékenységti
kiralitdsdetektorok kifejlesztésével lehetdség nyilik optikailag aktiv vegydiletek, kilonbazd
szterenizomerek detektilisa.

A Szerves Kémia Tanszéken megoldotuk a nagyhaiékonysigu folyadétromatograf
{Labor MIM), a cirkuldris dikrograf (Jobin ¥von Dichrograph-ill) és egy UV detektor
{Labor MIM)} "on-line” kapcsoldsdt (Kivetia: Helma Co). Az adatfeldolgozd szofivert Farkas
Odén PhD hallgato készitette.

Feladatom volt a HPLC-CD rendszer mitkidésének kiprébdlasa és teljesitoképességének
meghatdrozdsa. Optikailag aktiv anyaghként kromdnvdzas vegyiiletek és O-naftil-etil-amin
dalltak rendelkezésemre. HPLC rendszerem: RP-CI8 oszlop, acetonitril-viz, metanol-viz
eluens rendszerek (utdbbi kirdlis ionpdrképzit is tartalmaz).

Kisérleteim sordn optiméltam a kromatografias rendszert kromanvdzas vegyiiletek illerve
racém O-nafiil-etil-amin elvdlasztisdra, és bebizonyitotiam e HPLC-CD rendszer "on-line"
mitkGdoképességét és a "stop-flow” médszer alkalmazhatisdgdt,

A nagyharékonysdgu folyadéldoromatogrifidt egyiitt alkalmazva kiroptikai detekidldssal
lehetivé vdlik szerves és szervetlen racematok hatékony szétvélasztésa és az enantiomerek
meghiilanboztetése. gy jelentds elvdlaszidstechnikai modszerhez jutunk, mely felhasznalhatd
tébbek kizétt az (R), (5} enantiomerek preparativ kromatogrdfiai elvdlasztisaban, amely ma

a vildgon a gydgyszeripdrban elsédleges célként van kitiizve.
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. JPTE 10
UJ KAPILLARIS IZOELEKTROMOS FOKUSZALAS RENDSZER UNCOATED
KAPILLARISBAN

Végvdri Akos, okl, biologia szakos kizépiskolai tandr (1996)

Témavezetd: Dr. Kilar Ferenc
Pécsi Orvostudomdnyi Egyetem, Kozponti kutaté Laboratérium

Munkank céljdul a kapillaris izoelekiromos fokuszalds modszer feflesztését tiztik ki,
mely a kordbban ismert izoeleltromos rendszereknél nagyobb felbontdst és jobb
reprodukdthatosdgot biztosit fehérje molekulak elvilaszidsaban. Masodlagos szempontunk a
mérések idejének ill. a felhaszndlt anyagok, igy a beruhdzasi kiltségek csokkentése volf.

Aminometilfenol szdrmazékokat, mint kis molekulasilini pl markereket valamint
hemoglobin (egészséges és diabetes mellitusban szenvedd donoroktél szirmazd) mintdkat
haszndltunk az df kapilliris izoclektromos fokuszélis rendszer tesztelésére uncoated
kapillgrishan. A korabbi kapilldris izoelekiromos fokuszdlds moédszerek o minta és az
ampholyte oldatokat egy keverékben alkalmaziék a kapillarishan. Kisérieteinkben ezen
oldatokat Iiilon részletekben junattuk a kapillirisba, ezt a fajta injekidldsi protokollt
"szendvics ampholyte-minta-ampholyte dugd”-nak neveztik el.

Egy PrinCE (PRINCE Tethnologies, Emmen, The Netherlands) félautomata kapilliris
elektroforézis késziléken kiilonbozd forrasokbol (LKB, Pharmacia, BioRad, Serva) szérmazd,
eltéré pH rartomdnyt ampholyre-okat vizsgaltunk. Az 1 szendvics injektdldsi modszerrel
sikeriilt javitanunk a kapilliris izoelektromos fokuszdlas elvdlaszidsi teljesitményét uncoated
kapillarisban. Az eredmények azt mulattgk, hogy olyan emfoter tlajdonsigi minta is
elvitlaszthato igy, amelynek plja kiviil esik az alkalmazott ampholyvte pH tartomdnydn.

Az 4j mddszert sikeresen haszndltuk fehérjék (hemoglobin varidnsok) nagyfelbontdst
elvilasztisara. Az evedmények vévid migricios ideje, a kis anyagmennyiségek (mind a minta,
mind az ampholyte oldatok tekintetében) gazdasdgos, eljdrést adtak

Taviati elképzelésiink a hemoglobin mintdk kells szdmii mennyiségi feldolgozasa utén, a
rutin diagnosztikiban kénnyen alkalmazhato eljérds biztositasa lenne.
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VE 19
ALIFAS KARBONSAVAK FOLYADEKKROMATOGRAFIAS ELVALASZTASA
ES RETENCIOS ADA TAINAK BECSLESE KEMIAI EGYENSULYI
SZAMITASOK ALAPJAN

Kissné Neémeth Eniko, Varga Zoltdn, V. évf. Vegydszmérnoki szak

Témavezetd: dr. Hajos Péter
Veszprémi Egyetem, Analitikai Kémia Tanszék

A biologiailag aktfv szerves savak retencics ndajdomsdgainak vizsgélata, analitikai

meghatdrozdsa fontos feladator jelent mind elméleti, mind gyakorlati szempontbol. Jelentds.

vizsgdlatok targyat képezi a retencio leirdsira érvényes modellek kidolgozdsa, hogy ezdlial
megérisiik a megoszidsi folyamat mibenlétét. A folyadédromatogrifics médszer hatékony
alkalmazisa meghiveteli a minta retenciojanak pontos fizikai és kémiai jellemzését. Ennek
birtokéban a retencid eldre szamithatd, az analitikai elvdlasztas tervezhetd, A retencios
adatok tovabbi értékes adatolial szolgdlhamak a komponensek kémiai szevkezetét illetGen.
Munkank sordn tiz  killonbizé saverdsséghi  mono- és  dikarbonsav  (almasav,
borostyankisav, oxdlsav, glikolsav, maleinsav, fiumdrsav, ecetsav, monoklor-ecetsav, diklér-
ecetsav, triklor-ecetsav) protolitikus egyensilyi viszonyait vizsgdltuk. Széles pH tartomanyban
meghatdroztuk azt az intervallumot, amelyben a komponensek aktudlis méltorieloszidsa
t(Gbbnyire anionos, deprofondlt formdt biztosit. Ez a kirilmény lehetSséget ad
nagyhatékonysdgi ion-kizdrdsos analitikai elvalasztasra azaltal, hogy a megoszto fizis a
saverdsség fiiggvényében - eleltrosziatikus okok miatt - ez egyes komponenseket kizdrja.
Tanulmdnyoztuk a mintd-komponensek retencios tulajdonsigait  killonbozé  savas
eluensrendszerekben, tovibba a pH, a koncentrdcicé és a mintasavak szerkezetének hatdsait a
retencié  mértéhére. A folyadékiromatogrdfids mddszer alkalmazhatésigdar  ipari

szennyvizminta elemzésével igazoljuk.
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KLTE 14
KVATERNER AMMONIUM-VEG YULETEKRE ERZEKENYITETT MEMBRANOK
KESZITESE, VIZSGALATA ES ALKALMAZASA

Torok Janos V. vegyész

Témavezets: Dr, Kovdesné Dr. Hadady Katafin
Kossuth Lajos Tudomdnyegyetem, Scervetlen és Analititai Kémiai Tanszék

A kvaterner ammdnium-vegyiiletek meghatdrozasara a klasszikus kétfazisi titralason kivil
foleg spektrofotometrids vagy potenciometrids modszereket hasmnélnak, Elterjedtek  a
kvaterner ammonium-vegyiiletekre érzékeny membranelektrodokat dlkalmazé médszevek, ezek
dsszefoglaldsdt tartalmazza Vyttas (1) munkdja.

PVC alapii kvaterner ammoniumsdra érzékenyitett elektrod tobbféleképpen allithato eld.
Vytras és misai (2) "madrtott drét" tipusti elektrodokat készitettek, ezek membrdnja csak PVC-t
és lagyitot tartalmazott, az elektrodokat titralasra hasmaltik. Ishibashi és misai (3) hasonls
osszetételii membrdnokat készitettek, az elekirod “érzékenyitését" o megfeleld kvaterner
ammoniumsé  oldardban 16rténd  actatdssal biztositontak. A Kovdes (4} dltal készitert
membrdanokban  kationos és  anionos  felidetaktiv  anyagok ionpdrjai  szolgaliak

szenzoranyaghént,

Munkink sordn néhdny "aztatdssal” és "beépitéssel” eléalitott membran jellemzGit vizsgaltuk,
tetrametil-ammconium,  tetrabutil-amménium  és  cetil-trimetil-ammonium  kationokra.
Meghatdroztuk az elekirodfiiggvény linedris tartomdnydt, vizes és vizes-metanolos kézeghen,
a szelektivitdsi tényezdket kilonbdzd anionok és hationok jeleniétében. Az “dztatissal”
elSallitott membrdnok esetében vizsgaltuk az "dtérzékenyités” lehetGségét, kailonbozé
szerkezetii kvaterner ammonium-kationokat alkalmazva. Mindkét tipusi membrin esetében
16bb  koncentricional  meghatdroziuk  a  vilaszidéket és  az  elefarod-potencidl
reprodukalhatésagat.

Irodalom:

(1) K. Vytias, Electroanalisis. 3 (1991) 343.

(2) K. Vytras, Microckim. Acta, I (1984) 139.

(3) N. Ishibashi, T. Masasome, T, Imoto, Anal. Sci,, 2 (1986) 487.

(4) Kovacs, B. Doktori disszertacio, Pées, 1990,
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EKTF 1
A SZILARD FAZISU MIKROEXTRAKCIOS TECHNIKA (SPME)
ALKALMAZASA A BOROK AROMAKOMPONENSEINEK VIZSGALATABAN

Tomori Tiinde, IV. matematika-kémia

Témavezetd: Vas Gyorgy, Dr. Léks LiszIo
Eszterhazy Kdroly Tandrképzé Foiskola, Eger, Kémia Tanszék

A4 borok aromakomponenseinek vizsgdlata Gszrdl-Gszre aluudlissa valik Vizsgdlataink
célja az, hogy a bor aromakomponenseinek mindségét és mennyiségét befolydsols tényezdket
minél mélyebben megismerjiik. Ezekhez a vizsgdlatokhoz nyijt segitséget a gazkromatogrifia,
mivel a borokban igen sok aromakomponens taliilhats; és a vizsgalands komponensek
tobbsége illékony. A vizsgdlatok eredményét szamos tényezd befolydselja pl. a mintavétel, a
mintaelkészités, stb. Munkdm sordn megismerkedtem a kilonbéz8 mintaeldkészitési
modszerekkel, tibbek kozdtt a Szilard Fazisu Mikroextrakciés technikival (SPME) illetve a
Jolvadéi-folyadék extrakcioval.

Munkdm célja az voli, hogy megismerkediem egy 1990-ben hifejlesztent technikdval,
amelyet Szilard Fazisi Mikroextrakcionak (SPME) neveznek, tovibbd ésszehasonlitva a
Hasszikusnak szdmito folyadék-folyadék extrakcidval, megismerjem e technika eldnyeit ill.

hdtrdnyait. A borok aromakomponenseinek minGségél és mennyiségét befolydsol tényezdk

koziil kettét Memelten vizsgiltam. Megfigyeltem az élesztd és a hémérséklet hatdsdt az
aromadsszetételre. Osszehasonlitottam az azonos termShelyrol szdarmazd, de Wilonbozd
kdriilmények kizott erjesztett bormintik aromakomponenseit,

Bebizonyosodott, hogy a SPME a boraroma vizsgdlatok szdmos tertiletén jol alkalmazhaio.
Osszehasonliva a folyadék-folyadék exirakcioval Jelentds elonydkkel bir. Ez a bordszati
analitikdban igen korszeriinek szamfts modszer gyors, olcsé, oldészert nem igényel, ezért
kbrnyezetbarat, amely igen fontos kitétel. Ezzel szemben a folyadéh-folyadék extrakcié nagy
mennyiségi tiszta olddszert igényel, ezért dragamunkaigényes technika, aimely kérmyezet-és

egészségkarosito hatdsi,

"
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ELTE 25
UJ KINETIKAI MODELL ES KIERTEKELEST MODSZER ALKALMAZASA
AZ AMORF OTVOZETEK ATKRISTALYOSODASARA

Virdg Istvdn, V éves vegyész

Témavezetk:  Dr. Poppl LaszI6, Dr. Varhegyi Gdbor (MTA)
ELTE, Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

A TDK munkim elsGdleges céifa az volt, hogy informacidt kapjunk az amorf fémévizetek
kristilyosoddsi folyamatainak kinetikdjircl. A médszer nem 1, hiszen az dthristalyosoddsi
Jolyamatokat ezeknél az Gtvozeteknél mér részletesen vizsgaltak, de mi egy i kinetikai modellt
és szamitdsi modszert alkalmaztunk a Kisrickelésre, melynek segitségével kivetkeztetni
tudtunk az amorf fémdrvozet mikroszkopikus szerkezetére, Iailonds tekintettel a révid- és
hosszitavii kristalviani szerkezeire.

Modellvegyiiletként a gyorshiitéssel eléallitolt NigpP1g amorf dtvizetet alkalmaztuk, mert
ennél a fémotvozemél igazolédott, hogy a relaxdcios folyamatok kisebb mértéhiek
dsszehasonlitva mds amorf rendszereldel. Az Gthristalyosoddsi Jolyamat vizsgdlatdra
Differencial Paszidzé Kalorimetriat (DSC) hasznaltunk, mivel ez a legalkalmasabb médszer
az amorf fémdwvézetek kristalyosodadsi folyamatainak vizsgdlatira.

A4 DSC gérbék kiériéhelése sordn informdcickar kaptunk az dtkristélyosodasi folyamat
kinetikdjrol: a kiinduldsi reakcidfelillet nagységarél, a gécok keletkezésérdl és novekedésérsl
a kristdlyosedasi folyamar sorgn, illetve a gocok nivekedés kizbemi dtfedésérdl Azt is
megvizsgdltuk, hogy milyen hatdssal van az elddllitdsi paraméterek valtoztatisa (a gyorshiités
sebessége, az olvadék himérséklete, az amorf fémminta vastagsiga, a minia izoterm
eldkezelésének idbtartama) ezekre a mlajdonsdgolra.

A kiértékelés sordn két kinetikal modellt probaltunk k. Az elsGben feltételeztitk, hogy az
amorf fémmintaban nincsenek jelen a kristélyos termék csiragécai, hanem azok feljes
egészében az dtkristalyosoddsi folyamat soran keletkezriek, Ez a kidrtékelési modszer irvedlis
eredményre vezelell,

A masodik alkalmazott modell jol leirta a ksérleti girbéket és megerGsitette azt o
ényt, hogy a nikkel-foszfor amorf fémotvizetben mdr megvannak kezdetben a csiragécok,
minf azt mar elektrokémiai titon is igazoltak, bar az irodalomban 16bb szerzd vitatta annak

helyességét,
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KLTE 11
Cr(VI) ON-LINE SZORPCIOS DUSITASA ES ATOMSPEKTROMETRIAS
MEGHATAROZASA FI-HHPN MINTABEVITELLEL

Ségor Csilla

TémavezetG: Dr. Posta Jozsef
Kossuth Lajos Tudomanyegyetem, Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

A krdm természetes mintakban két, viszonylag stabil forméban, CrIl}) és Cr(Vi} alakban

Sordul elé. A Cr(lll) az él6 szervezet szdmdra eszencialis, a Cr(Vl) viszont kifejezetien
rakkelto hatdsi, Ezért vilf mostandra olyan fontossa az dsszkrémtartalom mellett a Cr(II) és
a toxikus Cr(VI} kilon-kiilén iérténd meghatdrozdsa. Mivel a természefes minick krom-
koricentracicja legiabb esetben igen kicsi, 0.01-0.1 ng/ml koriili érték, eltérbe kertiliek az
olyan szepardciés modszerek, melyek sordn adott komponens elvilasztdsdval egyidejilleg
elvégezhetd annak kello mértékd dusitdsa is. A jelen munikdnkban olyan Cr(VI) dusitdsdra
alkalmas kombindit médszert ismertettiink, amelyben sikeriilt Gsszekapcsolnunk egy FI (Flow
Infection) dusitd redszert a jelenleg leghatékonyabb mintabeviteli eljdrdssal, a nagynyomdst
porlasztdssal.
Az dltalunk kidolgozott FI-HHPN/FAAS rendszert a toxikus Cr(VI) szorpcios dusitésahoz és
meghatarozdasdhoz alkalmaziuk. A szorpciés disités elve az, hogy a Cr(VD) ammonium-
pirrolidin-ditiokarbamatial (APDC)} vizoldhatatlan fémkomplexet képez, amely a HPLC
technikaban haszndlatos poli¢ter-éter-keton (PEEK) anyagu hurokban levalaszihato, majd
izobutil-metil-keton (IBMK) segitségével nagy sebességgel eludlhato, s az atomspekrométer
léngjaba oblithetd. 5 ml mintdt felhasznalva a Cr(VI} dusifisa és FAAS meghatirozisa 2
percen beliil elvégezhetd volt. A dusitasi faktor 64. A kimutatasi hatar (36) 0.84 pg/-nek
adédott, az elemzés precizitdsa 50 g/l Cr(VI) diisitds sordn RSD=2.8 % (N=6) volt.

Az ismertetett, szorpcios megkitésen alapuls Cr(VI) dusito és atomabszorpcios detektdlo
rendszer felhasznaldsdval  elvégeztiik  néhdny  gyakorlati  minta  Cr(VI)-tartalmanak
meghatdrozasat. Eljardst dolgoztunk ki nagy szervesanyagtartalmu, szilard illetve folvadék
mintdk kromtartalmanak Cr(Vi)-ta alakitasdra. E Cr(ll)—Cr(V1) konverzics eljdrds és a
szorpeibs Cr(VI) disitdsi médszer alkaimazasaval kitlonbdzd mintak nyomnyi mennyiségii Cr-

tartalmdt hatdrozfuk meg.
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JATE 4
AP NUKLID AKTIVITASANAK MEGHATAROZASA
FOLYADEKSZCINTILLACIOS MERESTECHNIKAVAL

Buzder-Lantos Lajos, V. évf., kémia

Témavezets: Dr. Novik Mihdlyné Dr. Hajds Eva
Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Szilardiest- és Radiokémiai Tanszék

A folyadékszcintillicios méréstechnika (liguid scintillation counting = LSC) az egyik
leggyakrabban alkalmazott méréstechnika $ sugdrzd nuklidok esetén. A geometriai
efrendezésbl adéddan a ligy B sugdrzo radionuklidok (H, 'C) is nagy hatdsfokkal
detektilhatoak ezzel a méréstechnikdval.

A PACKARD cég TRI-CARB 1000TR spektrométere a font emlitett izotdpokon kiviil "I és
PP tartalmi mintak mévésére, 561 a quench korrekcics technikik (SIS, tSIE) segitségével,
aktivitdsuk meghatdrozdsdra is alkalmas. A meghatdrozishoz egy 0 vs. quench gorbe
Jelvétele sziikséges, amihez viszont standard sorozatra van sziikség,

A folyadékszcintilldcios spektrométercket gydrté és forgalmazo cégek csak *H és ¢
standard sorozatokat tudnak biztositani, exért az volf a Jeladatom, hogy 131 standard
sorozatot készitsek. Munkdm sordn tobbjéle szcintillcios koktélt és kiolté anvagot vizsgaltam
meg ahhoz, hogy az elkészitett standard sorozat alkalmas legyen quench korrekcids gorbe
Jelvételére. Vizsgdltam tovabbé a térfogat, a '™'I ativitis csohkenésének hatdsit a kétféle
korrekeids eljardssal (SIS, tSTE) felvett gorbék lefurdsdra.

A standord sorozat elkészitésével lehetdvé valt a "I jelzett I' ionok homogen illetve

heterogén cserereakcicinak aktiviids adatokkal i6viénd kévetése.

4
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JATE 26
KORNYEZETI MINTAK NEHEZFEM-TARTALMANAK
POTENCIOMETRIAS STRIPPING MERESE

Mogyorosi Karoly, IV. éves vegyész

Témavezetd: Dr. Galbdcs Zoltan
Jozsef Aitila Tudomanyegyetem, Szerveilen és Analitikai Kémiai Tanszék

Kdrnyezetiink és egészségiink védelmében fontos analitikai feladat a veszélyes anyagok
Jelismerése és mérése, igy a mérgezd nehbzfémeké is. Munkim célja az volt, hogy a
potenciometrids stripping technikdt megismerjem és valaszt kapjak arva a kérdésre, hogy ez a
modszer milyen jellegii vizsgdlatokat tesz lehetdvé.

A potenciometrids siripping analizis egy olyan elekiroanalitikai modszer, amellyel
4 midszer lényege, hogy az alkalmasan megvilasztott munkaelektrod feliiletére elizetesen
elekirolizissel levilasztott femek megfeleld oxidaloszer hatdsdra, a fémek mindségétsl fliggd
Ppotenciglon leoldédnak az elekirodrol, mikézben a munkaeleltréd potenciéljinak idGbeli
valtozdsdt regisztralva informadciot nyerhetiink a potencidleséshen jelentkezd lépesék helye
alapjin a minta fémion-tartalménak mindségérdl, illevve a lépesék hossza alapjén (azonos
koriilmények kozott végezve a felvételt) oz oldatbeli koncemrdcidjarol ElsSsorban
kadmiumot, olmot és rezet 10~ 107 g/l mennyiségben tartalmazo mintikat vizsgdltam: igy
a hatdrértékek alatti koncentrdcickat mérhettem vizeletben, italokban { borok, tiditék ).

A szegedi koziti kbzlekedésbdl szirmazo dlommal szennyezett holé vizsgdlataval olyan
adatokat nyerhettem, amely a vdrosi levegd szennyezettségi aranyaircl informal.

Foglalkoztam még a dohdnyfist  kadmiumtarialmanak meghatirozdséval, A dohdny
mikrohulldmi salétromsavas feltdrdsdval készitett oldat mérésébal dllapitottam meg a
cigaretta teljes kadmiumtartalmdt, és ebbdl vontam le az elszivott szdlak filerében és
hamujdban levG mennyiséget, Viztisztitdsi vizsgalattal és kerdmiaipari termékek kioldési
vizsgdlatéval is probalkoziam.

Az eredmények alapjdn meggydzidiem arrdl hogy a PSA technika olcsésdga,
egyszerisége és nagy érzékenysége miatt felhaszndlisar a kbrnyezetvédelemben biviteni

lehetne.
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JPTE 4
"SZENT LASZLO PENZE" ( NUMMULITES ) KEMIAT ANALIZISE

Nagy Tamas AOH I,

Témavezetd: Dr. Kellermayer Miklds egyetemi tandr
Pécsi Orvostudomdnyt Egyetem, Orvostudomdnyi Kar, Klinikai Kémiai Intézet

Szent Laszlo pénzének hivia a népnyelv azt az 6si kisviiletet, amely az eocén kori rétegekben
{ kb.50 - 60 millio évvel ezelGit } talilhaté nagy mennyiségben. Ezek, a hazankban is
fellelhet5, lapos, kerek, pénzérmére emlékezierd fosszilidk egy kilomos egysejtii élslény
maradvéinyai mely képes volt maga kiré egy igen bonyolult felépitésti sejtvazat néveszteni.
Jelen kutatésaink célja, hogy felderitsiik kémiai Gsszetételét és az  esetleges megdrzint
organikus fehérje, nukleinsav tartalingt egy Erdélybol szdrmazé nummulina speciesnek.

Infravirds spektroszkipidval toriénd vizsgdlataink Ca-karbondtor jelsltek meg f5
osszetevikent, azonban utaltak kis mennyiségil szerves anyag jelenlétére is. Analitikai
méréseink az anorganikus komponensek irdnydban  (atomabszorpciés spektrofotometria,
langfotometria ) pontositottdk a szervetlen Gsszetevék mennyiségi ardnydt, mely megfelelt a
rendeikezéstinkre 4l korabbi irodalmi adatoknak.

Erdekiodésink fokuszdba - utalva az infravirds spektroszkdpids vizsgalatokra - az
organikus Gsszetevik keriiltek. EDTA-s feltgrast vélasziottunk o potenciglis fehérjetartalom
megdrzése, kimélése végett. Az igy nyert szolubilis frakciokat egyrészt direkt fotometridsan
mértiik, mdsrészt koncentrdlisi, tisztitdsi eljdrdsok wtdn haszndltuk tovdbbi analiziseinkhez.
Az utébbi esetekben a mintak liofilizitumdr elektroforézisnek és megfeleld érzékeny
deteludlasi eljérdsolnak vetetrik ald a feltételezett fehérjék jelenlétének kimutatisdra.
Vizsgilataink jelen eredményei az organilus Gsszetevok pontosabb megismerésénck

lehetdségét vetitik eldre.
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II. SZERVES KEMIA ALSZEKCIO
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BME |
2,4-DIARIL-2,3-DIHIDRO-1,5-BENZOTIAZEPINEK ACILEZESI TERMEKEINEE
VIZSGALATA MODERN NMR MODSZEREKEEL

Baldzs Barbara, doktordns

Témavezetd: Dr. Téth Gibor
BME, Altalinos és Analitifai Kémia Tanszék

Jelentds biologiai aktivitdst mutaté 1,5-benzotiazepinek kiziil a 2,4-diaril-2,3-dthidro-1,5-
benzotiuzepin vegyiiletek megfelels O-aceril (R', R® = OAc) szdrmazékait kivantuk elGallitani
piridinben  ecetsavanhidriddel kezelve. A veakcio minden esethen egy f8 rterméket
eredményezett. Kimutattuk, hogy nemesak a hidroxi csoport acetilezddin, hanem egy tovdbbi
N-acil csoport is kialakult. Kézenfekvinek tiint, hogy 5-acetil-1, S-benzotiazepin szdrmazékok
keletheztek, melyekhez hasonlé N-alkil ill. N-aril szdrmazékok az irodalomban mdr ismertek
voltak. A termékek szerkezetét egy- és kétdimenzios "H és PC NMR médszerekhel (INAPT,
COSY, HMQC, HMBC, NOESY) vizsgdlnuk.

Vizsgalataink alapjin bizonpitist nyert, hogy az acilezés soran gydirszikillés tortént,
melynek eredményeként 2,3—dihidro—benzotiazol szdrmazékok keletkeztek, 4 2 ill. 3 kitésen
keresztiili tdvolhaté J(C.H) csatoldsok kimutatdsdt lehetdvé tevd HMBC mérések igazolidk,
hogy a termékek milyen szerkezemek felelnek meg és egyital lehetdvé tették a kvaterner
szénatomok egyértelmii hozzdrendelését is. A szerkezet tovdbbi aldtamasztdsar adtak ¢ 2D
NOESY mérések, melyekkel lehetGvé vilt a térkizelben lévi protonok azonositdsa és ilymédon
a domindns konformer meghatirozdsa. Homérséklefiigeé NMR mérésekkel meghatiroztuk oz
amideseport gdtolt rotécicia folytin fellépé Z'E izomerek rotdcids potencigigatiat és
szabadentalpia  kiilonbségét.  Eredményeinket molekuldris modellezéssel (AM1) s
aldtamasziottuk.

Javaslatot tesziink d 2,3-dikidro-1,5-benzotinzepinek acilezés kdriilmenvei  hatdsdra
lejdtszodo eddig nem tapaszialt gyiriisziifiilésének mechanizmusdra. Fz a reakcidit az
irodalomban eddig nem ismert, 1j tipusi 3-acetil-2-aril-2, 3-dihidro-2-sztivilbenzotiazolin

szdrmazékok raciondlis sziniézisét biziositja.
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BME 14
PIRIDIN EGYSEGET TARTALMAZO KIRALIS KORONAETEREK ELOALLITASA
AMMONIUMSO RACEMATOK RESZOLVALASA CELIABOL

Horvdth Gydrgy, Kontds Zoltan, V. évf.

Témavezeti: Dr. Huszthy Péter
BME, Szerves Kémia Tanszék

A TDK dolgozat célkitiizése olyan kivdlis koronaéterek elallitisa volt, melyek kormetil
csoporiot tartalmazé sztirol-divinil-benzol kopolimerhez (im. Mervifield-féle gyantéhoz),
illetve szilikagélhez kbthetSk. A kirdlis koronaéter tipusst vegyilletek gyakorlati jelentdsége a
gyogyszeriparban  virhaté racemdtok elvilasztisa terén, mivel biologiai szempontbol
dlialdban csak egy enantiomer hatdsos, a mdsik esetleg mérgezs is lehet. Egyéb felhaszndlisi
lehetdségek: kirdlis HPLC oszlop tiltetének akilv anyagaként, enantioszelektiv elekirodient,
aszimmetrikus. szintézisek katolizatoraiként, ellendrami folyadék-extrakcié révén torténd
reszolvaldshoz.

A szilird adszorbenshez kothets koronaétereket a megfelelden szubsztitudlt 2,6-piridin-
dimetil-ditozilat {9,10} és a szubsztitudit tetraetilén-glikolok {(5,5)-7, (R.R)-8} erdsen bazilus
kizegben végrehajiont reakcigidban allitetmik els. Az (85,55 molekulérél a tritil
véddcsoportot ecetsavas hidrolizissel tavolitottuk el. A munka sordn az (S,5)-5 vegyiilet
elallitdsakor 15, az (R, R)-6 elddliitasakor 17 reakcilépést kellett végrehajtani.

A dolgozatban osszefoglaltuk a téma eldzményeit, valamint a piridin egységet tartalmazé
kirdlis koronaéterek és szerves amminiumso enantiomerek kizétt felléps kivalis felismerés
meértékét  (enantioszelektivitast) jellemz8, kisérleti wton meghatirozhaté kinetikai és
termodinamikeai paramétereket.

A késabbiekben folytatandé munka kereiében az emlitett tolteteket kivanjuk eldallitani a
dolgozathan leirt mddon és olyan mennyiséghen, hogy abbdl reszolvdldsra alkalmas
aszlopokat készithessimk.

A preparativ munka sordn a mdr ismert vegytiletek eloallitasar tokéletesiteni probalmuk,
illetve 4f vegyiiletek elSallitasdt dolgoziuk ki. A vegytileteket fizikai dllanddkhal, t6bb helyen
IR, NMR és MS spelaroszkopiai viton jellemeztiik. A reakcick kivetéséhez az optimdlis VRK-s
Juttatoszereket kisérleti titon meghatdroziuk és feltintettiik a relatfy retencids (R faktorokat

is.

i
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ELTE 16
SPIROSZULFURANOK KIRALIS FOLYADEKKROMATOGRAFIATA

Szarvas Szilvia, V. éves biologia-kémia szakos hallgatd,

Témavezetok: Szokin Gyula docens, Majer Zsuzsa adjunitus
ELTE, Szerves Kémiai Tanszék

Munkim célja kiralis elvilaszidsok megvaldsitisa volt, kirdhis alléfizisu oszlopon UV,
iliefve kiroptikai detektilis (cirkuldris difroizmus spektroszkopia)l mellett. Feladatom vols:
egyrészt analitikai modszer kidolgozdsa racém, optikailag aktiv spiroszulfurdn mintk
szétvalasztdsdra, masrészt & mar rezolvalt vegyiiletek vizsgalata,

Napjainkban egyre nagyobb figyelem fordul a kirdlis elvilasztisok felé, féként a
gyogyszeripar teriiletén. Ennek farmakolégiai jelentdsége az, hogy a hatéanyag mellent
Jelenlévé mdsik enantiomer -amely akdr toxikus hatisy is lehet- eltavolithats. Ez az eljards
JOként akkor eldnyds, ha a szétvélasztds més modon nem valssithaté meg,

Az alkalmazott Kromasil mérkanevii kirdlis alléfezisu oszlop szimos nehéz elvdlasztasi
problémdt old meg. Egy esetbén sikeresen alkalmazidk spiroszulfurdn  alapvegyiiler
elvilaszidsdra is. Kiroptikal detektdlis HPLC-CD dsszekapesolt rendszerrel tortént, melynek
elonyei: hogy a szeleltiviths miatt a kromatogram leegyszeriisodik: a szétvalasztott
racemdtolmdl az enantiomerek elicids sorrendje, illetve az optikal tisztasdg meghatérozhato.

Elért eredményeim: UV-detelatdlds mellett elovizsgalatokat folytattam  spivoszulfurdn
mintakra. Bebizonyitottam, hogy a Kromasil mdrkanevd, kirdlis allofizistc  oszlop
alkalmazhaté  dieril-diaciloxi-spiroszulfurdnok és  szdrmazékaik elvdlasztosira, mely
kiroptikai  detektorral dsszekapcsolva kivalo kromatogrifiés rendszert alkot  kirdlis
szepardlisok nyomon kévetésére.

A kapott evedmények felhasznalésa sokréthi: lehetoség nyilik a preparativ elviluszids
kidolgozdsdra; mdsrészt a CD-spekiroszkopia adatainak felhasznéldsdval ¢ CD-ben
alkalmazott empirikus -de elméletileg is igazolt- szektor szabaly dllapithaté meg
spiroszulfurdnokra. A térszerkezet meghatdrozdsa lehetévé teszi a szerves kénvegyiileiek

reakcidinak szteveokémiai vizsgalatdt is.
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KLTE 10
PARCIALISAN ES TELJESEN BENZILEZETT GLIKOZIL-AZIDOK
SZINTEZISE N-GLIKOPEPTIDEK ELOALLITASAHOZ

Ralo Janos V. vegyész

Témavezets: Dr. Kerékgyartc Jinos
Kossuth Lajos Tudomdnyegyetem, Biokémiai Tanszéke, Debrecen

Az N-glikoproteinek szertedgazd és alapvetd szerepet jitszanak a biologiai
Jolyamatokban, sejtfelszini receptorok, seji-adhézios molekuldk, immunglobulinok, szérum
glikoproteinck és tumor-antigének formdjaban. Ezen glikokonjugdtumokban a fehérfe adoir
aszparaginjaihoz a Man-b-(1—4)-GilcNAc-b-(1—4)-GIcNAc tirzs triszacharidon keresztiil N-
glikozidos kiitéssel szénhidrdtlincok kapesolédnak. A glikopeptidek a glikoproteinek jellemzé
parciilis szerkezeti elemei, melyeket nagy nehézségek dran vagy még vgy sem lehet megfelels
mennyiséghen és tisztasdgban természetes forvdsbol izoldlni, illetve géntechnologiai
médszerekkel eldallitani. Ezért az N-glikopeptidek kémiai szintézise rendiivil iddszeri feladat
a szerkezet-funkcic dsszefiiggések vizsgdlatéhoz.

Uj modszert dolgoztunk ki N-glikopepiidek preparalasihoz szitkséges oligoglikozil-
aminok eléillisdsdra; az N-glikoproteinekben eldfordult torzs oligoszacharidok szintézisére a
Biokémiai Tanszéken bevezetett eljardsl,2 tovabbfejlesziéseként, tioglikozidokat alakitottunk
at glikozil-azidokkd enyhe koriilmények kizott, magas hozamoldal, Hyen médon elGailitottunk
szdmos parcidlisan illetve telfesen benzilezett GlcNPhth-b-(1-3N3 szdrmazékol. A kitobiozil
kétést tioalkil-glikozidokkall, 2 alakizomndk ki, A JSidlimido—acetamido funkcick cseréjét a
megfeleld glikozil azidok etilén-diaminos kezelésér kivetd N-acetilezéssel megvaldsitottuk. A
glikozil azid funkcid kemoszelektiv redukciofa wjtipisi, benzil-éterekkel védett (oligo)-glikozil-
aminokat eredményezett, amelyek az eddigieknél jobb nukleofilitdssal rendelkezé glikozil
donorok glitopeptid szintézisekhez.

1.J. Kerékgyarto, J. G. M. van der Ven, J. P. Kamerling, A, Liptdk and J. F. G. Viiegenthart,
Carbolydr. Res., 186 (1993) 51-62.

2. 1. G. M. van der Ven, J. Kerékgyarté, J. P. Kamerling, A. Liptgk, J. F. G, Viiegenthort,
Carbohydr. Res., 264 (1994} 45.-62.

i
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KLTE I3
TERHALOSODO KOPOLIMEREK ELCALLITASA ES VIZSGALATA

Szuromi Endre IV, évf. vegyész-angol szakforditc

Témavezets: Dr. Borbély Janos
KLTE Alkalmazott Kémia Tanszék, Debrecen

Az egyfunkcics monomereknek kétfunkciosokkal valé kopolimerizdcidja irdnt az wiobbi
idében megnétt az érdeklSdés ezen vendszerek széleskoni gyakorlati felhaszndldsi lehetdsége
miatt. F& alkalmazdsi teriiletik a konzervativ fogdszar, esstétikai korrekeis.

A gyikds kopolimerizicié sordn a linedris makromolekulékon 1évs, &t nem alakult
vinilcsoportok, azaz telitetlen oldalcsoportok jelenléte miant e kopolimerek alkalmasak
tovabbi dralakitisokra, lgy pl. eltérd Jorvidménpek kézost a polimerizdciot lehet folytami
térhalos szerkezel kialakitésa céljghol

Vizsgilatunk targydt az eltérd reaktivitdsi és szevkezetii sztirol (ST) és efilénglikol-
dimetakrildi (EDM) monomerek kopolimerizicidia képezte. A kopolimerek szintézisét toluclos
kizegben hajtotiuk végre, melynek eldnye a 15mbpolimerizicioval szemben az, hogy lehetdség
van a gélmentes polimerek eléallitisdra, melyekben az oldalcsoportok igen nagy mértékben
vdltozatlanul maradnak.

4 kopolimerek szerkezetmeghatdrozdsa céljabol |H NMR, érlagos molelulatimegiik és
polidiszperzitdsuk meghatirozisira GPC, termilus viselkedésiik tanulmdnyozésira pedig
DSC méréseket végeztiink,

Az NMR  spektrumok alapjdn megallapitottuk o  Iilonbozd  monomerdsszetételi
reakcidelegyekben képzodiitt polimerek monomerdsszetételét, s igy lehetdve valt az Gsszetbteli
diagram megszerkesztése.

4 GPC speltrumok alapjdn az dtlag molekulatémeg és a polidiszperzitds idgbeli viltozdsdt
tudtuk nyomon kiveni.

A DSC spektrumokbol kideriilt, hogy a polimer termikusan instabil, primer, ill. szekunder
ciklizdcid, majd pedig térhdlésodas megy végbe,
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BME 23
FOSZFININ-2-ILIDEN. EGY ELOALLITHATO KARBEN?

Szieberth Dénes V. évf.

Teémavezetd: Dr. Nyuldszi Liszlo
BME, Szervetlen Kémia Tanszek

A karbéneket dltalabar révid élettariamii, nagy reakciokészségh, riplef alapdllapoit
molekuldimak tekintjiik. w-donor szubsztituensek azomban képesek a szinglet dllapotor
stabilizdlni a triplethez képest. Ez tette lehetové két szobakdmérsékleten stabil, szingler
alapallapottal rendelkezd karbén tipusi vegyilet szintézisét, a Bertrand-féle és az Arduengo-
Jéle karbénét. A n-donor jellegii foszfor stabilizdlta a Bertrand-féle kerbént.

Munkédm célja annak kimutatdsa volt, hogy a foszfor altal stabilizalt karbén felhasznilhat
egy uj aromds rendszer épitkavekent, amely a foszfinin izomerje.

A foszfinin aromdssdgat elméleti és kisérleti vizsgdlatok is igazoljdk. Hasonls jellegd,

plandris & 3> foszfort tartalmazé aromds rendszer azonban mindmdig nem ismert.
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BME 6
POLARIS FEMORGANIKUS VEGYULETEK SZELEKTIV REAKCIO!

Fogassy Katalin V. évf.

Témavezeti: Dr. Faigl Ferenc
BME, Szerves Kémiai Technolégia Tanszék

A polaris fémorganilus vegyiiletek felfedezése tj lehetoségeket ad a szerves szintetikus
kémidnak. Segitségiikkel egyszeriibb, hatékonydbb szintézisekel lehet kidolgozni, ezért a
hatvanas évek ota intenziv kutatasok folynak ezen a teriileten.

4 poliris fémorganikus vegyiilettel torténi metalldlis (H-fém csere) olyan regioszelektiv
reakcid, amely mechanizmusinak megismerése nagy segliséy a szintézis tervezésének
szemponyjabol. Ezért vizsgiltk a két aromds gydrivel és egy kozepes erdsségii irdnyits
hatist szubsztituenssel rendelkezd 1-(metoxifenil)-pireolokat.

A leginkabb négyes (néha Otds vagy hatos) koordindcios szémra torekvé Li atom butil-
littum szdrmazékdt haszndlouk metallls reagensként. Ehhez komplexinsként két vagy hdrom
Joki ligandumbként TMEDA-t vagy PMDTA-t adtunk ekvivalens mennyiséghen.

A Kinduldsi anyagok elédllitdsa utan a metallalds kriibményeit dolgoztuk ki dgy, hogy az
eredmény szelektiven egy termék legyen. Vimsgiluk a ket komplexdns  hatdsénak
kiildnbdzdségeit, dsszevetve az eredményeket az irodalomban taldlt magyardzatokkal.

A Kisérleti eredményeket azzal magyariztuk, hogy a vizsgalati koriilmenyek kézort a LiC-
PMDTA komplexben a litium koordindcids szférdja telitent. fey az elegyben 16bbségében
monomerként van jelen és ilven formdban nagyon reakcioképes. Ezért a modellvegyiilet
legsavasabb hidrogén atomjit tamadja. A LiC-TMEDA dimer komplexben a litium tovabbi
koordinativ  kGtés létrehozdsdra  képes a  metoxi csoport oxigénjének nemkéts
elektronpdrjdval. Az dtmeneti komplex miatt a litium olyan kizel keriil a metoxi csoport

melletti orto helyzeni hidrogénhez, hogy ezt cseréli ki,
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BME7 )
AZ ISOPLAGIOCHIN 4 (?) SZINTEZISE

Gerencsér Jinos, doktordns és Macsdri Istvin V. évf, szerves és bio. vegyipari szak

Témavezets: Dr. Nogradi Mihaly
BME, Szerves Kémia Tanszék

Japdn kutatok 1993-ban vontdk ki a Plagiochila fruticosa nevii mdjmohdbdl a
malorociklusos bisz-bibenzilek csalddjdba tartozé isoplagiochin A-t és B-t. A molekuldk
szerkezete érdekes eltéréseket mutat a mdr kordbban izoldlt plagiochinokhoz képest, amelyek
totdlszintézisét a BME Szerves Kémiai Tanszékén mér megoldottéh. Dolgozatunkban az
isoplagiochin A 23 lépéses totdlszintézisét és az isoplagiochin B szintézisének eddig
megvaldsult lépéseit ismertetjiik.

Az isoplagiochin A esetében a makrocikius kialakitdsat intramolekuléris Wittig reakcidval
hajtottuk végre. A reakcio sordn egyetien gyiiriizdrt terméket kaptunk, de vegyiiletimk 'H-
NMR és PC-NMR spekarumdnak értékelésekor nem az irodalom alapidn virkaié. kémiai
eltoloddsokat észleltiik. A demetilezés sordn kapott termék. NMR spektruma analég volt a
trimetiléterrel. Mindkét termék szevkezetét 2D NMR mérések is alitamasztottak, Igy azt kell
gondolnunk, hogy az isoplagiochin A szerkezete nem felel meg az Asakawa és munkatdrsai
dltal kézéltnek.

Az isoplagiachin B szintézisében az A és C gyiiriket tartalmazé kulcsintermedier
elddllitdsdig jutottunk el, a B és D gyiiriknek megfelels intermedier mar az isoplagiochin A
szintézise sordn elkészilt. A szimtézis tovdbbi tervezett lépései megegyenek az isoplagiochin

A-ndl leirtakkal.
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ELTE 18
PERFLUORALKIL-CSOPORTOT TARTALMAZO AMFIFIL VEGYULETEK
ELOALLITASA ES JELLEMZESE

Szlavik Zoltan, V. Vegyész

Témavezets: dr. Rabai Jozsef
ELTE, Szerves Kémiai Tanszék

A perfluoralfil-csoporiot tartalmazé amfifil vegyilletek (fluoros amfifilet, vagy F-amfifilek)
kémidja az utébbi évtized egyik dinamikusan fefléds tudomdnyaga. A fluores amfifilek egyedi
szupramolekuldris viselkedése, struktiraképzd hajlama a perfluralkil-szegmens erésen
hidrofsb és lipofob jellegébdl adodik. Uj F-amfifilek szintézisére Gsztinzd hatissal van olyan
injektdlhatd  fluorokarbon emulzick kifejlesztése, amelyek vérpoHo készitményként
{antihypoxikus dgensként) alkalmazhatéak. Ez a perfluorvegyiletek egyediilallo oxigén
oldhatosdgi nulajdonsdgan (40-50 % v/v) és a keringési rendszerben mutatott ineriségén és
stabilitdsdn alapszik.

Munkdm kezderi szakaszaban olyan vegyiileteket dllftottam eld, amelyvekbdl az irodalomban
még nem szerepld fluoros amfifilek szintetizalhatok, igy kidolgozram egy uf, "one-pot” eljdrdst
3-perfluoralkil-propanol tipusit vegyiilletek szintézisére, amely az eddigi médszereknél
hatékonyabb és kinnyebben kivitelezhets. Az ardnylag olcsé F-oktdnsav redukciéjdval képzeit
perfluorheptii-metanolbdl Riess és Krafft médszerével elédllitottam egy ij, neutrdlis F- ~amfifil
vegyiiletet, az ((F-heptil)-metiljdimorfolinofoszforamididtot (hatdstani vizsgdlata folyamatban
van).

Napjainkig csak olyan fluoros feliletaktiv vegyiiletek elgallitdsa valosult meg, amelyek a
hogy milyen struktiraképzé hajlamot kélcséndz a moleluldnak a benne lévi Jluoros és
szénhidrogén szegmens helyzetének cseréje. Fzér! egy olyan szintézisutat dolgoztunk I,
amelynek eredményeképpen az F-alfilén lanchoz az egyik végén a neutrdlis "hidrofil fej*, mig
a  masikon egy  hossmi alkildnc  kapesolodik. A tervezewt  és  eldllitont
(2,2,3,3,44.5,5,6,6,7,7,8,8.9,9-hexadekafluoro-eikozi Ddimorfolinofoszfor-amidat
molekuldban, a fluoros rész és a hidrofil dimorfolinofoszfir csoport kozé - az elGbb emlitett
amfifilhez hasonldan - csak egy metilén-csoport (a legrovidebb Gsszekés szegmens) van

beépitve.
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ELTE 24
OPTIKAILAG AKTIV SZULFONIUMSOK ELOALLITASA

Varga Jend V. Evf. Vegyész

Témavezetd : Szabo Dénes
ELTE Szerves Kémiai Tanszék

Aciloxi szerkezeti részletet tartalmazo spiroszulfurdénok trimetil-oxénium-tetrafluoro-borat

hatdsdra analg szerkezetil szulfoniumsokig alakithatok (pl.: 1 ® 2 ).

it 7
C. O C.. SFHs
B {CHg)O?BF, ” ¥, )
$ —_— = BFy
o, 0,
§ 7
o o]

N
CH,
1 2

A szerkezeti analogia — amely a két kitésrendszer dsszehasonlitdsdt is lehetévé teszi — a
kozponti kénatomot kirilvevd ligandumok trigondlis bipiramisos elrendezdését jelenti, amit
a 2 szulfoniumso esetében az intramolekuldris § O killcsonhatds stabilizal,

Diakkéri munkdm elsd része a fenti tipusi reakcio kisérleti kériilményeinek

optimalizdldsdra irdanyult, melynek sordn az alibbi két vegyiiletet (3, 4 ) is elédllitottam.

Q QoM
X o c—N
N
. BF4 S BF4
o
- o—cH ?)
3 ? 4 CH

A bemutatott modellvegyiiletek szerkezeti felépitésiikbd! addédéan Kralitéscentrummal
rendelkeznek, igy optikailag aktiv spiroszulfurdnokbol kindulva lehetdség van a megfelels
szulfoniumsd enantiomerjeinek elGallitdsara.

Munkam mdsodik részében megvalositottam az optikailag aktiv szulfoniumsok elsallitaser,
amelyekbol kiindulva hidrolizisvizsgilatokkal a kizponti kénatomon lejatszéds nukieofil
reakciok szterecomechanizmusdt tanulmdnyoztam,

Tdviati célunk az analog szerkezetd optikailag aktiv spiroszulfurdnok és szulfoniumsok

adatoknak a meghaidrozasa (DG, DH, DS' ).
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KLTE 7
MESTERSEGES PROTEINEK SZINTEZISE REKOMBINANS DNS TECHNIKAVAL

Krecz Agnes V. vegyész - angol szalfordits

Témavezetd : Dr, Borbély Jinos
KLTE Alkalmazott Kémiai Tanszék

Biotechnolégiai viton eldallitoti proteinek jelentGs szerépet jatszanak a proteinek

viselkedésének és szerkezetének megismerésében. A genetikailag tervezett polipeptidek

komtrollathatd kémiai tulajdonsdgokdal réndelkeznek, egységes molekulatémeggel, aminosav
szekvencidval, és sztereokémiai szerkezettel. Az igy eldallitont anyagok biodegradibilis
proteinek, melyek irdnt napjainkban egyre nagyobb érdekiddés mutatkozik.

A bioszintézishez elfsziv kémiai vton DNS oligonukleotidot éllitunk el§, amely kodolja
az eldallitando fehérje ismétléds egységének szekvencidgjat. A DNS szakaszt bakieridlis
plazmidba épitjik be. Fermentdcids titon megfeleld mennyiségii DNS-t Gilitunk el majd
enzimatikus siton polimeriziljuk az oligonukleotidokar. A Kilonbézé polimerizdciofoks DNS
multimerek koziil a kivint szdamut ismétlGds egységet tartalmazd szdrmazékot beépijiik a
gazdasejt (E. coli} plazmidjdba. Az ily midon elédllitott Monok fermienticié révén a kivant
Pproteint szintetizaljak.

Munkdm sordn az [(AG)PEG] 5 aminosavsorrendii ismétiéds egységeket tartalmazo
proteint dllitottam eld és tisztitottam. (A képlethen A = alanin, G = glicin, P = prolin, E =
glutaminsay) A kapott anyagor dializissel tisztitottam, majd a fiwids végeit bromcidnnal
hasitottam. A protein primer szerkezetét NMR modszerrel tanulmanyoztuk,

Munkdm tovibbi részében az eldllitont protein kémiali modositasdt végeztem. A
médositdst a proteint felépit glitaminsav egységek teszik lehetévé a plhutaminsav szabad
karboxil csoportjagnak dtalakitésaval. Kisérleteim sordn a protein benzil-észter szarmazékit

allitottam eld.

e
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KLTE§
KISERLETEK TERMESZETES EREDETU DIHIDROIZOKUMARIN-SZARMAZEROK
ENANTIOSZELEKTIV ELCALLITASARA

Jerga Agoston I1l.évf. vegyész hallgato

Témavezetd:-Dr Antus Sandor egyetemi tandr

# természetben eldfordulé Ocheterociklusos vegyiletek egyik farmukologiailay is igen
értékes alcsoportjit a 3,4-dikidroizokumarinok képezik. A nivények nivekedését is
befolvisolé  hatdsukon tilmenden szdmos képviselGjiiknek van gomba, rovardls,
vérnyomascsokkentd, rakellenes, valamint szémottevd antibiotikus hatdsa.

Didkkori munkdm célja olyan egyszeri enantioszélekiiv szintézis kidolgozdsa, mebymek
segitségével konnyen hozzdférhets liindulisi anyagokbol mind az aromds gyiirin, mind pedig
a C-3-as helyzetben viltozatosan szubsztitudlt szdarmazékok optikai izomerjei elGdilithatok.
Dolgozatomban az Aspergillus melleus-bél izolalt (+)-melleinnek (2) fenilacetonbol kiindulé

szintézisére iranyulo kisérleteimet ismertetem,

I
Ot =~ QX
o I H
CHy " CH,
1-fenik-acaton {+H2)

A szintézis luleslépése a fenilaceton nétrium-tetrahidrido-borat(lll)-as redukcidjaval
nyerhets szekunder alkohol enzimkatalizalta kinetikus rezolvilésa volf. Az elSaddsomban
tovdbbi analogonok szintézisérél szémolok be, valamint ezen optikailag aktiv anyagok

kiroptikai sajdtsdgdt mutaiom be,
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BME 20
6,6-DIKLOR-3-FOSZFABICIKLO[3. 1. O\HEXAN-3-OXIDOK KATALITIKUS
HIDROGENEZESI REAKCIOINAK VIZSGALATA

Novdk Tibor, V. évf., Szerves és bio. vegyipari Szak

Témavezers: Dr. Keglevich Gydrgy
BME, Szerves Kémia Techrologia Tanszék

A 6,6-Dikiér-3-foszfabiciklo[ 3.1 OYhexdn-3-oxidok sokféleképpen hasznosit-hatok mis P-
heterociklusok elédllitisdra.

Egyrészt a dikor-ciklopropdn-szirmazékok redukciés reakcidinak  tanulmdnyozdsa,
masrészt ijabb heterociklusos vegyiiletesaladok, illetve ezek néhdny képviseldjének elsallitisa
képezte a feladatomat. Dolgozatomban a  hidrogénezési reakcickkal kapcsolatos
eredményeinkrdl szimolok be. A diklor-karbén adduktok (1) §5-90°C-on és 9bar nyomdson
végzett Fkatalitibus  hidrogénezése - a mir kordbban mas modon  elGallitotf
hexahidrofoszfinokat (4) eredményezte’. Modszerink azonban  egyszeribben és Jobb
termeléssel adja a 4 vegyiileteker.* Javasiatot tettiink a reakcié lejatszéddsdra (lisd alébb) és

isérleteket végezttink a monoklor-intermedierek izoldldsdra.

a, o a
o o o CHy
. -HC: Hy Q/
oy g oy 1
1 2 3 4

¥= Ph, alkil, alkoxi
A termékek és az intermedierek szerkezetdt Y'P, 'H és C NMR valamint

tomegspekitroszkopids modszerekkel azonositortuk.

Irodalom

1 Keglevich Gy.: Synthesis 1993, 931

2 Keglevich Gy.: Reviews on Heteroatom Chem. 14, 119 (1996).

3 Keglevich Gy., Kovées A., Ujszdszy K., Tungler A., Toth G., Toke L. Phosphorus, Sulfur 70, 219 (1992).
4 Keglevich Gy., Tungler A, Novdk T., Toke L.: J. Chem. Res., nyomddbar (1996},

e
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BME 15
N-(p-METOXI-FENIL)-CSOPORT OXIDACIOJANAK VIZSGALATA TETRAZOLIL
CSOPORTTAL HELYETTESITETT P ESv-LAKTAMOK KOREBEN

Le Thanh Giang, doktordns
Témavezets: Dr. Fetter Jozsef

BME, Szerves Kémia Tanszék

A Sezerves: Kémiai Tanszékén @ karumondm analogonok szintésive soran 18 CAN-6S
reakcidkdriilmények kizétt a virakozdssal ellentétben nem eredményezte az N-defp-metoxi-
Jenilezent) terméket (2a). Az anomiliat 7 spirovegyiiler kelethezésével értelmezték, amely mds

irdnytt bomlas miatt nem vezetett 2a-hoz.
R 0
4 (G4 In PMF |
w " 2: H 1
o a PMF 2

A munkdnk sordn megvizsgdliuk 1a reakcidjart kilonbazé reakeiokérilmények kizitt CAN-

tal, és ezekel az eredményeket Gsszehasonlitottuk a stabilisabh y-laktamgyirit tartalmazo 20a
CAN-os oxiddcidja sordn izoldlt 21 spivovegyiilet reakcicival . A B- és y-laktdmok analogidja
alapjin 21 spirovegyiilet kinyerése, valamint kisérleteink eredményei egyhangilag
tamaszitotick ald a feltételezett reakciomechanizmust.

Kordbban megkisérelték 1a-b6l T-et Pb(OAc)-tal dioxdnban forralva eldallitani, T helyet
azonban 29-et nyeriék ki 73%-0s hozammal.,

'Ol
Rnam R o om’
ta B0 2% H 01 [7%)
13 #H 0 ) 3B H O 2%
0B | 1 I I B R -3 ]
M B0l T B 0 1 {I5%)
3110 I} OH LD (0%

Az wtdbbi reakcic kiterjeszthetdségét vizsgdlva hasonld kisérleteker végeztink 13, 20a, 30
és 38 modellvegyiiletekkel. Eddigi tapaszialataink szerint a reakcis jol dltaldnosithato, noha

az uf kétés Malakuldsa meghatdrozott szerkezeri feltételeket igényel.




73

, ELTE 6
FLUORESZCENS PEPTIDEK ES PEPTIDTARAK

Kele Péter IV. biclégia-kémia

Témavezetd: Sebestyén Ferenc egyetemi docens
Edtvés Lordnd Tudomdnyegyetem Szerves Kémiai Tanszék

A peptididrak sok-komponensii szintetibus peptidieverékek [1], melyekben a kiilonféle
peptidek szima akdr sokmillic lehet. A peptidtérakbol uj, bioldgiailag aktiv peptidek
azonosithatok [2]. Az aktiv peptid(ek) azonositdsa egyszerisithetonek latszik oly modon, hogy
a peptideket kiilinféle szines vagy fluoreszcens jelzéssel laijuk el [3].

Didkkori munkim sordn ezért egy modellpeptid (Phe-Ala-Val-Leu-Glhy) olyan szdr-
mazéhait szintetiziltam, amelyek fluoreszcens jelzémoleluldt tartalmamak  C-termindlis
Jelzdként egy fluoreszcens nem-természetes aminosavat: a DL-2-amino-3-(7-métoxi-4-
fnomaril) propionsavat (Amp) [4] haszndltam. A szintézis kezdetén az Amp védett szir-
mazékat (Boc-Amp} klor-metilezert sztivol/divinil-benzol kopolimer gyantihoz kapcsol-tam,
majd szilardfizisit Boc-technikdval egymis utdn hozzdkapcsoltam a modellpeptidet felépitG
aminosavakat. Az N-tertindlis helyzetben valc jeldlést dgy hajtottam végre, hogy a
pentapeptid hagyoméanyes szilardfizisi szintézise sordn az utolsé aminosav (Phe) kapcsoldsa
uian a molekuiat egy fluoreszcens monokarbonsavval, a 7-hidroxi-lkumarin-4-ecetsavval
(Hke) acileztem. A peptideket a gyantarél valo lehasitds wtan  forditott  fizisi
nagyhatékonysdgt  folyadékkromatogrdfidval  tisztitottam, fluoreszcencidjukat 366 nm
gerjesziési hulldmhosszndl vizsgdltam. Az Amp-t tartalmazé peptid lila, a Hke-tartalmi pedig
élénk kék szinben fluoreszkall,

Elkészitettem tovibba egy olyan dekapeptidet, amelynek N-termindlis részét Hie-val
acilezett [Lys]s szekvencia képezi, ezt kiveri a Phe-Ala-Val-Leu-Gly molekularész. A poldros
szekvencia beiltatdsa a fluoreszcens peptid vizben valé oldhatésaganak jelentGs javuldsit
eredményezte. Folyamatban van mindkél féle fluoreszcens jeldléssel elldtott pentapeptididr
szintézise.

[1] a. A. Furka et al. (1988): Abstr. 14ih IUB Congr. Biochem., Prague, Vol 5, p.47.
b. F. Sebestyén et al. (1993). Bioorg. Med. Chem. Lett. 3, 413-419.

[2] M. a. Gallop et al. (1994); J. Med. Chem. 37, 1233-1251.

[3] E. Campian et al. (1994): Drug. Development Res. 33, 98-101.

[4] C. G. Knight (1991): Biochem. J. 274, 45-48.
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ELTE Y
1,8-HELYZETBEN KENNEL DISZUBSZTITUALT NAFTALINVEGYULETEK
ELOALLITASA ES SZERKEZETUK VIZSGALATA

Nagy Peter, V. évf vegyész

Témavezetdk: Dr. Kapovits Istvan, Dr. Kalmdn Alajos
ELTE Szerves Kémia Tanszék

Munkam  sordn  célul tiztem K 18-helyzetben Fénnel diszubsztitugl
naftalinszérmazékok elddllitisit és szerkezetvizsgdlatit. Az ilyen tipust molekuldkban a
szubsztituensek a van der Waals sugaraik dsszegénél (két S esetében 3.7 I) jéval kize-lebb
keriilhemek egymdshoz, igy az utobbi idSben viligszerte inlenziven tamidmdnyozott
"nemkGtd " kGlcsdnhatdsok jonnek létre kizdttik. A szerkezetmeghatirozdsokat egykristdly
rontgendiffrakcioval végeztem el.

Vizsgalataim célja az aldbbi négy molekula szintézise és szerkezetmegha-
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JATE 16
4-TELITETLEN-3-AMINOSZTEROIDOK ELOALLITASA

Kdmadn Judit, V. éves vegyészhallgatl

Témavezetd: Vincze Irén
JATE Szerves Kémiai Tanszék

Az aminoszieroidok fontos fiziologids hatdsu farmakonok kiinduldsi anyagai, ezért
sziikségesek az aminoszteroidok elddllitdsdra preparativ Iéptékdi eljorasok. Ezek tdbbsége
reduktiv modszer, amelyeldel konjugalt telitetlen aminok nem készitheidk, gy ezek a
vegyiiletek egyeldre ismeretlenek.

Vizsgdlataink induldsi anvagiul a metil-tesztoszteron és a 19-nortesztoszteron oximjait
készitettitk el. A NaBHy az oximokat nem képes redukdlni, de bizonyos dtmeneti fémek séi,
vagy oxidjai jelenlétében redulilo kapaciidsa megnd. Mi ilyen adalékként a NiCly-ot és
MoO3-ot vilasztottuk. A redukeickat szobahdmérsékleten és -18°C-on végezitik, majd a
Seldolgozott  mintdkat HPLC-vel analizéltuk. A HPLC lromatogramok cstcsainak
hozzdrendelését GC-MS modszerrel végestik, a tiszta anyagokat 1H-NMR spektrummal
Jellemeztiik.

Megallapitottuk, hogy a NaBHg-MoO3z-05 redukciok szobahdmérsékleten csak o
hidroxilamin fazisig futnak, mig -18°C-on az amin-izomerek képzddnek, kozéttik telitett
aminok, is. A NaBHy-NiCly-os redukcidkban a on-kétés sérteilen marad és rdadisul a

redukcié -18°C-on sztereoszelektiv.

e

R és R'= H,vagy CH3

. A NaBH g-NiCly-os eljardssal tovabbi tiszta izomer aminoszteroidokat, a NaBH 4-MoO3-0s

redukcioval pedig egyéb hidroxilamine sztevoidokat kivénunk késziteni,
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JATE 29
SZTEROID ACETATOK SZELEKTIV DEZACETILEZESI ES ACIL VANDOR:L/I ST
REARCIOJANAK VIZSGALATA ALO-ON MIKROHULLAMYU ENERGIAROZLES
HATASARA

Sebdk Ferene, IV, éves vegyészhallgato

Témavezetd: Dr, Schneider Gyula
JATE, Szerves Kémiai Tanszék

Irodalmi adatok alapjan ismert, hogy a szteroidok oldallinciban talilhaté primer
acetoxicsoport kizepes aktivitisti bazisos Al;Os-on, kromatografalis kozhen viszomylag
kdnnyen szenved hidrolizist. A kromatografdlas kozben felléps mellékreakeié ugyanakkor
lehetdséget kindl olyan részlegesen dezacetilez6dott szdrmazékok elGallitisdra, amelyek mas
uton nem, vagy csak nagy nehézségek drin készitheidk el.

A 16-acetoximetil-3-metoxi-Gsztra-1,2,3(10)-trién-1 7-acetdtok lehetséges négy izomerjének
szelekdly dezacetilezési reakcidjdt megvizsgdituk kizepes aktivitisi ALOsy-on, mikrohulldmi
energiakdzlés hatdsdra. Ezzel a modszerrel lehetGségiink nyilt a killonbizé térhelyzeni
acetoximetil-csoportok dezacetilezédésének Gsszehasonlité jellegti tanulmdényozdsdra.

Megdllapitottuk, hogy a transz elrendezddésti 16a-acetoximetil-17b-acetdt, valamint a
17b-acetoximetil-17a-acetdt esetében a 16-os acetoximetil-csoport hidrolizise kivetkezik be, a
17-es acetat viltozatlan marad.

Ugyanakkor a cisz izomeérek, igy a l6a-acetoximetil-17a-acetdt, valamint a 17b-
acetoximetil-17b-acetdt esetében a 16-0s acetoximetil-csoport dezacetilezddését, majd ezt
kovetden egy acilvandorldsi reakciol figyeltiink meg.

Megallapitottuk, hogy mind a dezacetilezddés, mind az acilvindorldsi reakcic idSbeli
lejatszédasa erdsen fiigg a funkcidscsoportok téthelyzetétol,

A dezacetilezddés sordn keletkezett anyagokat nagynyomasi kromatografidval izoldltiuk,
szerkezetiikel a kromatogramban  elfoglalt  helyik alapjan, valamint spektroszkopiai
modszerelkel igazoltuk.

Bz
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KILTE 3
NITROGEN TARTALMU MORFINANDIENEK SZINTEZISE ES ATALAKITASA

Czako Barbara V.é. vegyészhallgaté

Témavezets: Dr. Berényi Sindor
KLTE Szerves Kémiai Tanszék

A malmévény egyik mellékalkaloidia a diénstruktirdval rendelkezd tebain (1) ami kiting
kiinduldsi anyaga (5bbek kozott az opidt receptorokra hatd dthidalt C-gyiiris oripavin
szdvmazékoknak, valamint a dopamin receptorokra hatd aporfinvizas vegyiletelmek, A
Szerves Kémia Tanszéken az elmilt években modszereket dolgoziak ki a tebainnal analég
szerkezetd, a C-gyiriben F, Cl, Br, SCN szubsztituenst tartalmazo morfindndiénck
elallitasira és dtalakitisdra,

Célul  tiiztik ki wjobb nitrogén és kémtartalmui  szubsztituenst  tartalmaszd
morfindndiének szintézisét és azok Diels-Alder, valamint savkatalizdlt dtrendezddési

reakcicinak vizsgalatat.

(A @
K H
O ——
OCH;
(1)R =0CH;
{4) Ws (2)R =N (5}
{(3)JR =NCS

A 6P-azido-14p-hidroxi-kodein szubsztiticids é5 elimindcios reakcidit alkalmazva
eldallitottik a 6-azido-G-demetoxi-tebaint (2} ami a vinilazid szerkezete miatl hére é5 savra
igen érzékenynek bizonyult. Szerkezetét a spektroszkopiai adatok mellett az dtalakitdsa révén
nyert 6-NCS-dién (3) és Diels-Alder addukt (4) egyértelmiien igazolta. A 6-NCS-dién
stabilitisa lehetGvé teszi, hogy savkatalizalt direndezédési reakcisit tanulmanyozzuk, Ennek
sordn eddig a 2-NCS-apekodeint (5) sikeriilt izoldInunk.

A tovabbiakban tervezziik a 7-azido-,ill.a 7-NCS-dién eldallitasat is.

[}
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KLTES
A TEBAIN DIELS-ALDER ADDUKTIAI IZOMERIZACIOJIANAK VIZSGALATA
A B-NEPENTON ELSO ELOALLITASA

Garadnay Sdandor IV. Vegyész

Témavezets: Dr. Makleit Sandor, Dr. Marton Jénos
Kossuth Lajos Tudomdnyegyetem Szerves Kémiai Tanszék

4 tebain (1) és monoszubsztituglt etilénszdarmazékok regio- és digsziereoszelekiiv Diels-
Alder veakcioiban dltaliban a 7a-szdrmazékok (2) képzédnek. A tebain és metil-vinil-keton
estében a 70070 (2; 3 X= COCH;) ardny 98:2 (un. tevinon, ill. B-tevinon), 1 és fenil-vinil-
keton esetében csak 7o szdrmazék képzédik (2 X= COCsHs). 1 és akzil-nitril reakcidjakor
viszont o 70073 ardny (2: X= CN és 3: X= CN) I:1. A mind elmé-letileg, mind gvakorlatilag
Jelentds morfinszirmazékok: buprenorfin, diprenorfin, etorfin, dihidroetorfin és alletorfin a 2-
es szerkezeti (X= COCHj) ketonbol allithatok els. E ve-gyiiletek P-diasztereomerjeinek
eléallitdsihoz és biologiai tulajdonsigaik vizsgalatdhoz a 3-as szerkezetd (X= COCH; ill. X=
COC4fls) P-tevinon és P-nepenton sziikséges. A tevinon és P-revinon (98:2) elvilasztisa
révén, csak nagymennyiségi kiindulisi anyagho! nyerhetd kells mennyiségii B-tevinon.
Dipoldros apro-tikus oldészereket és esekély nukdeofilitassal rendelkezd bazisokar alkalmazva
elsG izben sikeriilt a B-tevinont tevinonbil eldiliftanunk.

Mivel a B-repenton (3: X= COC4H;) a Diels-Alder reakciban nem képzidik, a nepenion
izomerizicidja pedig az dltalunk tevinonra kidolgozott médon nem kévetkezik be, gy az
alabbi vton jutottunk el az eddig le nem irt B-nepentonhoz: 4 7o és 7P-nitrilt frakcionalt
kristdlyositdssal valasztottuk szét az irodalomban leirt médszer modositsaval, majd a 7B

nitrilt reagaltatiuk fenil-Mg-bromiddal.

* 4z eredmények kizlésre elikészitve a Synth. Commun. részére.
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VE§

SZTEROIDOK ATALAKITASA KAPCSOLASI ES DIELS-ALDER REAKCIOBAN
Jeges Gydrgy, Mérnoki kar, Vegyészmeérnoki szak

Témavezeto: Skoddné dr.Foldes Rita
Veszprémi Egyetem, Szerves Kémia Tanszék

A szteranvazon alapuld & olgyiirils szérmazékok gydgyszerkémial szempontbél érdekes
vegyiiletek kiinduldsi anyagaiként szolglhatnak Egyik Tehetoség peéntaciklusos szieroidok
kiglakitdsira a Stille-féle kapisoldsi reakcio valamint [4+2] ciklpaddicié egymdst kovetd
alkalmazdsa. A reakcic elss lépésében konjugdlt kettoskbtéseket tartalmazo vegyiiletekes
dllitottam elé jod-vinil szerkezeti egységet tartalmazo szteroidok 6s vinil-wributil-sztanndn
kapcsoldsa wtjdn. A keletkezeti dieneket tovibbalakitottam Diels-Alder reakcion keresstiil, 4
termek eléallitasdra 16bb lehetéség kindlkozik:

a} A homogénkatalitifus kapesolds wtén a keletkezett diént tiszta dllapotban kinyertem és
ezutdn reagdltattam a dienofil reagenssel,

b) A dién szintézise utdn, izoldlis nélkiil adtam az elegyhez a dienofil partnert.

c) A harmadik esetben dz elegyben mindhirom reakcicpartner jelen van (a lkdindulési
szteroid, vinil-tributil-sztanndn, és a dienofil), és a keletkezé dién azonnal reagdl a jelenlévi

diengfil vegyiilettel.

X
I
) X ¥
CH ,=CH SnBuy - Y
Pd) :

Municim sorén elsosorban a c) véltozat alkalmazdsit vizsgaltam, meghatdroziam az

optimilis reakciokoriilményeket, tanulmdnyoztam a dienafilek reakcidkészségét (és ez alapjan
dienofil erdsségi sorvendet allitottam fel). A ksérletek soran maleinsavanhidrider, dimetil-
aceti-léndikarboxildtot, dietil-maledtor, metil-akrildtot és a fumdrsav észlereker (dietil- és
dimentil-fimardtot) alkalmaziam dienofil partnerként.

Hat vegyiiletet sikeriilt nagy szelektivitdssal elddllitani. A 16bbi reakcicban izomerek elegye
keletkezett. A vegyiiletek szerkezetének felderitése ' H-NMR, 'H-'H COSY, NOE, *C-NMR,
MS és IR vizsgdlarokkal tariént.
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JATE 10
SZTEROID-OXETANOK SAVNITRILEKKEL TORTENG GYURUBGOVEILEST REAKCIOJA

Hajnal Andrea, V. éves vegyészhallgaid

Témavezetd: Dr. Schneider Gyula
JATE Szerves Kémiai Tanszék

Minden olyan szerves vegyiilet, mely potenciglisan karbénium kation képzésére alkalmas,
savnitrilelkel erésen savas kizegben N-szubsztitudlt karbonsavamidot képez.

Ez a Ritter dital felismert reakcié a szieroid-epoxidok esetén a fransz-1,2-acilamino-
szteroid-alkoholok elGillitasdra alkalmas.

A szieroid-epoxidok gyirifeinyilisi reakcioja kiterjesztheté volt az éttagi D-gyfirihéz
kondenzdlt szteroid-oxetdnokra is. Ez a médszer lehetoséget kindlt az 1,3-actlamino-hidroxi-
szteroidok eléallitisara.

A 16B,17P-epoximetilén-Gsztron-3-metil-étert alifis és aromds savnitrilekkel reagiltatiuk,
Jfolgslegben vett BFyO{C:Hs)r-tal. Ennek ervedményeként a szterdnvizhor kondenzdlt
dihidrooxazin HBF »-sija képzoditt, ellentétben a virt 1,3-acilamino-hidroxi-szteroiddal. A
megfeleld sokbol NaHCO; oldattal szabaditottuk fel a dihirooxazin bazisokat. Azt taldluk,
hogy a bdzisok stabilitdsa eltéré volt. Igy az acetonitrillel kapott vegyiilet mind ligos, mind
savas kdzegben elbomlott. Ezzel ellentétben a nagyobb szénatomszdmii savnitril homologok,
€s az aromds savnitrilekbsl készilt szteroid-heterociklusok meglepden stabilnak bizonyultak.

A kapott vegyiiletek szerkezetbizonyitdsa spektroszkopiai iiton, valamint dsszehasonlité

anyagok készitésével toriéni.
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JATE 33
SZTEROIDOK OXIDACIO)A KALIUM-PERMANGANATTAL

Tomboly Csaba, V. éves vegyész

Témavezets: Vincze Irén
JATE Szerves Kémiai Tanszék

A szieroidok olefinkitésének oxiddcigidra - a szteroldok hidrofoh jellege miatt -szerves
oldoszerekben oldodé reagenseket alkalmaznak. flyenek a krémtrioxid aminszdrmazékai,
illetve a szerves peroxi-savak. Ezek nagyobb reakciémennyiségek esetén robbandsveszélyesek,
illetve a peroxi-savak igen drdgadk is. Ezért kezdtimk foglaliozni az olcso, de hidrofil klium-
permangandt felhaszndlisénak lehetdségeivel,

Koronaéterekkel képzet! "csupasz" permangandt ion benzolos oldatban kis konverzidval
alaldtotta Gi a koleszterint polirosabb termékellé. Ezeknek a GC-MS vizsgdlat szerint a
koleszterin-3,6-epoxid, illetve dehidro-koleszterin szerkezetet tulajdonitiuk,

Heterogén fazishan, fizisdtvive katalizaror (TEBA-CI) jelenlétében végrehajtort rakcioban
az olefinkités vicindlis diol-rendszerré alakult, azaz a kolesztdn-3,5.6-iviol izomerek
képzidiek. A konverzic itt sem jobb az el6z6 madszerénél,

Ismert az dtmeneti-fim sok alkalmazdsa katalizdtorként. Mi Fe(Jl)- és Zn-sok
alkalmazhatésagdt vizsgdltuk FeSOy felenlétében epoxidszdrmazék képzodik, mig ZnSOy,
mint katalizitor esetén a termékek diketonok (kolesztdn-3,6-dion és 5-kolesztén-3,6-dion). A
reakciok termelése 30% koriil van,

Katalizitor nélkili reakciok pH-fiiggését vizsgalva sikeriilt savas kizegben olyan
koncentrdciot és savmennyiséget (H)SO ) taldinunk,, amikor a reakci6 gyors és egyirdnyit. 4
koleszierin és a dehidroepiandroszteron, illetve észiereik egyardnt 5,6-epoxidda alakulnak.
Az epoxid téralldsa az alkalmazott sav mennyiségétél fiige.

A kidolgozott preparativ értéhil, kvantitativ és sztereoszelektiv oxidaciés médszerrel nyert
termékeket izoldluk és jellemeztitk. Szerkezetiiket sokoldalti jellemzésiik mellett autentikus

anyaggal valé Gsszehasonlitds wtjan is bizonyitottuk.

i
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JATE 34
IZOMER 16-METIL-SZTEROIDOK ELOALLITASA ES SZERKEZETIGAZOLASA

Tapolcsényi Pgl, PhD-Gszténdijas

Témavezetd: Dr. Schneider Gyula
JATE, Szerves Kémiai Tanszék

Az alldlezett szieroidok kedvezd farmakolégiai hatdsinak felismerése ota szimos, a
szteranvaz kiionbdzo helvén metilcsoporiol tartalmazé szarmazék szintézise valosult meg, Az
frodalmi adatokbol kitiinik, hogy amig az ijonnan bevitt metilcsoportnak a vézon elfoglalt
helye a szintézismenetbdl egyértelmilen meghaidrozhats, addig a pomtos térhelyzete sok
esetben bizonytalan maradt.

Az irodalomban a 16-metil-17-hidroxi-szteroid izomerek elédllitdsdnak dltalinos médja a
160-metil-17-keto-, illetve a 16B-metil-17-keto-szteroidok redukcicia, amely a megfeleld 160
metil-178-hidroxi-, illetve 16B-metil-17B-hidroxi-izomerekhez vezet.

Az utobbi idoben bebizonyosodott, hogy a 16-alkil-17-keto-szteroidok a Kisérleii
kbrilmények kbzént egyensilyi izomerizdcioban veszmek részt, igy a beldlik eléallitot
izomerek sokszor keverékeknek bizonyultak.

Munkank sordn  bizonyitoti konfigurdciéi  16-hidroximetil-5-androsztén-3p, 17-diol-
izomerek vegyes p-toluolszulfonsav - ecetsav ésstereinek komplex-fémhidrides redukcidjit
végeztiik el. A redukcic kirdlis szénatomot nem érint, igy a kapott 16-metil-5-androszién-
3B, 17-diol-izomerek konfigurdcidja visszavezethetd a kiinduldsi vegyiiletekére.

A 16-metil-5-androsztén-3B,17-diol-3, 1 7-diacetit-izometeket  etil-acetdthan  Pd/C
Jjelenlétében hidrogéneztik, amikor a megfelels 16-metil-So-androsztdn-3B,17-diol-3,17-
diacetdt-epimerekhez jutostunk,

Ezeknek a vegyiileteknek tovabbi szelektiv dtalakitdsa lehetSséget adott a megfeleld 16-metil-
So-androsztan-3-on,17-0l-17-acetat izomerek eldéllitosdra is. Az dhalunk elddlli-tot,
helyesbitésére, illetve az eddig ismeretlen izomerek leirdasdra. Az elalliton vegyiletek

térszerkezetét 'H-NMR- és " C-NMR-spektroszhopidval bizonyitottuk
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JATE 27
CIKLOALKAN VAZAS B-AMINOSAVAK HPLC-S ELVALASZTASA

Péter Madria, V. éves vegyész

Témavezets: Dr. Péter Antal
JATE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

Az elmailt években szdmos kisérletet végeztek aliciklusos B-aminosavak peptidekbe torténd
beépitésére, hogy azok stabilitdsdt és biologiai aktivitdsar niveljék. Erve a célra tobbek kdzétt
a cisz- és transz-2-amino-l-ciklopentinkarbonsavakat (cisz- és transz-ACPC), a cisz- és
transz-2-amino-1-ciklohexdnkarbonsavakat (cisz- és transz-ACHC) és a cisz- és transz-2-
amino-4-ciklohexén-1-karbonsavakat (cisz- és lransz—ACHCﬁén) is alkalmazték. Ezeket a
vegyiileteket kondenziltvdzas relitetr heterociklusok felépitésére is haszndligk, melyek
Ppolencidlis farmakonok. Tovabbi alkalmazdsi lehetéségiik, hogy a természetben elGforduls
peptidek egy o-aminosavidnak B-aminosavra térténd cseréjével a hatas nagysdga, esetenként
a hatds tipusa is modosithats é& a vegyiiletek stabilitisa névelhets. A gytiritagszam
valtoziatisa lehetové teszi a peptid konformdcigjanak modositisél és ezzel receptorok
finomszerkezetének meghatdrozdsat,

Feladanmk a fenii cisz és transz aminosavak enantiomerjeinek elvilasztisa és az optikai
izomerek  azonmositdsa  volt.  Ehkez k&t forditent  fizisu nagyhatékonysdgn
Jolyadékkromatogrifiis (RP-HPLC} modszert hasznéltunk fel: egyrészt kolonna el
szdrmazékképzést kivilis reagensekkel, masrészt kirglis allofazison torténd direkt elvdlaszidst,
Az dalldfazis kirdlis szelektorként koronaétert tartalmazott, a szirmuozékképzéshez pedig a
2.3,4,6-tetra-O-acetil-B-D-glitkopiranozil-izotiociandgiot (GITC-reagens) és az 1-fluoro-2,4-
dinitrofenil-5-1-alaninamidot (Marfey-reagens) alkalmaznuk. Vizsgdltuk ¢ kémérsétlet, a pH,

‘az dramlgsi sebesség és a mozgafizis Ssszetétel hatdsat az elvélasztdsra.
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BME 4
DPPC-VIZ LIPOSZOMARENDSZER GEL FAZISAINAK KISSZOGU
RONTGENDIFFRAKCIOS VIZSGALATA

Drucker Tamas V. é&vf.

Témavezets: Dr. Bota Attila
BME, Fizikai Kémia Tanszék

TDK dolgezatom az elsé lépés a DPPC-viz alapu liposzémdk Lb' és P fizisainak
kisszagit rontgendiffrakcios szordsképének modellezésében. A szdréselmélet valarint o
konkrét rendszerre vonatkozé iredulom tanulmdnyozdsa ulin célszerinek litszott, hogy a
tobbé-kevéshé gombhéjakbol felépild liposzémakat radidlszimmetrikus rendszerként irjam le.
A hagyma® modellnek nevezeu lefrds alkalmas tiszta fizisok és dimeneti szerkezetek
leirdsdra. Elddllitotiam homodiszperz és polidiszperz méreteloszlisu liposzémék Lb' és Pb'
Jazisaingk elvi szordsgorbéit. Az LbwPb' dimenet lefolyisdt modellestem idealizdlt
kdriilményeket feltételezve. Az alapfizisok kvantitativ leirdsdt az  elektronsiriség
radidlszimmetrikus fluktudcigjanak beépitésével tudtam elémni.

A vizsgdlt rendszer redlis kiriilményeit szandékoztam megismerni, ezért a DPPC-viz
rendszert 28°C-os (az Lb' fézisnak megfeleld), 38°C-os (a Ph' fizisnak megfeleld) és 33°C-os
(fizisdmeneti pont) hémérsékleten tanulmdnyoztam. A fazisdtmeneti pomt homérsékletét
kilénbézé héprogramokhal (fitéssel 28°C-rol, hittéssel 38°C-rél ~2°Clperc és 0.037%perc
sebességgel) dllitottam be, amelyek jelentfsen befolydsoltdk a lialakuld rétegszerkezetet. Az
dimeneti pontban a két alapfizis egyiittes fellépését valoszintisithettiih, amelyet irodalmi
adatok is eldtdmasztanak. A hagyma modell csak olyan liposzéma szerkezet szordsat képes
leirni, amelyben radidlis iranyban Kis rétegszamban viltakozé Lb' és Pb' szerkezeteh
Jorduinak elé. Ilyen médon az Lb' fizishdl az dimeneti pontba melegitelt illetve Pb’ fézisbél az
dtmeneti pontba hitint rendszer egydimenzics rétegricsinak szovdsat kvalitativ médon
sikeriils leirni. Az ealapfézisokbol Iialakult dtmeneti strukuirdk szérdsét hibahelyek

figyelembevételével tudtam madellezni.

I
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VE I6
TERMODINAMIKAI EGYENSULYI DIAGRAMOK SZERKESZTESE

Merényi Laszio, V. évf,, Kornyezetmérnoki szak

TémavezetG: dr. Kristof Tamds
Veszprémi Egyetem, Fizikai Kémia Tanszék

Egy ismert komponenseket tartaimozo egyensulyi kémiai rendszer vizsgdlatakor szémunkra
érdekes lehet, hogy egyes részecskék valamely intenziv tulajdonsagdnak fiiggvényében hogyan
alakul a t6bbi részecske stabilitisa. Ez az intenziv fulajdonsig rendszerint o kémiai
potencidllal ardnyos aktiviids vagy parcidlis nyomds. Ha két ilyen részecskét veszink
figyelembe, akkor a grafikus szemiélietés lehetbségét kihasznilva megtehetjik, hogy egy
koordinatarendszerben a két lengelyen - racionélisan megvilasziott intervallumokon beliil - e
részecskék viltozé intenziv mennyiségét abrdzoljuk, és ezek fiiggvényében rajzoliuk fel a
részecskék stabilitdsi tartomdnyait. Ha a tengelyeken a két részecske aktivitisdnak vagy
parcidlis nyomdsdnak a logaritmusa szerepel, akkor bizonyos megszoritdsokkal éhve az egyes
stabilitasi tartomdnyok konvex sokszdgek lesznek a korlitos koordindtasikon.

A kétdimenziés termodinamikai egyensilyi diagramok szerkesztésére létezik egy gyors és
elegdns modszer: a rendszerben felirhaid szidchiometriai reakcicegyenletek alapjén a
tartomdnyoknak csak a hatdrait szimoljuk ki. A mdr ismert szerkesztési alapelvbol kiindulva
készitett, dlialdnosan alkalmazhaté algoriomus alapjan irtam meg PASCAL programnyelvben
egy olyan programet, mely tobbféle tipust termodinamikai egyensilyi diagram szerkesztére is
alkalmas: szabadon vilaszthatok a koordinatdk (elektrédpotencidl, pH vagy egy részecske
aktivitdsinak logaritmusa), a hémérséklet, a nyomds és a rendszer dsszetétele.

A program a megadott rendszer részecskéinek elemi Ssszetételét leird un. formulamatrix
elkészitése utdn mdtrixmiveletek segitségével feldllitia a rendszer lefrdsdhoz sziikséges tin.
teljes kémial egyenletrendszereket. A reakcicegvenleteket a koordindrasikon egyenesek
reprezentiljak. Ezek az egyenesek hatdrozzék meg az egyes részecskecsoportok stabilitdsi
tartomanyait.

A program dltal készitett diagramok (6bb tudomdnyteriileten (fizikai kémia, analitikaikai

kémia, eleltrokémia, geokémia, biokémia, kérnyezetvédelem, sib.) is hasmosithatok.
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ELTE 23
OXIGENREDUKCIO VIZSGALATA ARANYELEKTRODON
IMPEDANCIASPEKTROSZKOPIAVAL

Torma Viktoria IV éves vegyész

Témavezets: Ling Gyézd
ELTE TTK KTCS, Fizikai-kémiai Tanszék

Az oldott oxigén tokéletes eltavolitisa az elekwrokémial rendszerekbdl gyakran a
legfontosabb, de egyben legidGigényesebb mitveletek egyike. A4 rendszerben jelenlévé oxigén
szdmos elekirokémiat folyamatban { pl spomtdn fémoldédas, korvozic) kbzvetle-niil is részt
vesz, nem is beszélve arrol, kogy sok elektrokémiai veakcié vizsgalatat az oldott oxigén még
ryomnyi mennyiségben is zavarja. Ezért az oxigénredukcié kinetiki-janak tanulmdnyosdsa
elméletileg és gyakorlatilag egyarant érdeklodésre tart szamot.

Munkdnk célja az aranyon lejatszodo  oxigénredukcic  kinetikai  paramétereinek
impedanciaspekiroszkdpigval torténd meghatarozdsa volt. Az elektrokémiai impedancia-
spektroszkdpia az egyik dltaldnosan haszndlt modszer elektrodfolyamatok kinetikdjinak
vizsgalatira. Olyan kisérleti Gsszedilitast dolgoztunk ki, amely lehetévé tette az impedan-
claspektroszkopia alkalmazdsindl felmeriilé-részben kizismert-méréstechnikai nehéz-ségek
kikiszobilését. Az  elelarodimpedanciat a  frekvencia, a mérdshez haszmilt  forgo
korongelektréd fordulatszima, illetve a potencidl fiiggvényeben vettitk fel notrium-szulfit,
iletve ndtrivm perkiordt oldatokban. Az oldatok kémhatasat pH=2-re dllitottuk be.

A téma elézményei alapjan feltételeztiik, hogy a kovetkez6 reakcidmechanizmus érvényes:

02+2H*+2e'(_v——21—,_> H,0,

H,0, +2H" +2¢ — > H,0

ahol a H;0; oldhato koztitermék, tehat el is idvozhat a feliletral.
Eldaddsomban o kinetikai modell ismertetésén il bemutatom olkalmezhatosiginak

korldtalt és a mérések alapjan becsiilt kinetikai paramétereket.

i
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JATE I
A TALAT ORGANO-KOMPLEXEINEK MODELLEZESE AGYAGASVANYOK SZERVES
FELULETMODOSITASAVAL

Baranyi Liszlo, V. kémia-fizika

Témavezeto: Dr. Tombdcz Eielka
Jozsef Attila Tudomdnyegyetem Kolloidkémiai Tanszék

A szervetlen agyagdsvinyok, oxid, hidroxid részecskék és a szerves talajkolloidok
természetes kblesonhatisaval képzids szerves-dsvamyi komplexek alapdsszetételének és a
kérmyezetitkts! fiiggd kblcsonhatdsdnak lényegi szerepe van a kialakuls talajszerkezetben.

Munkdm sordn célom volt egyes talajalkotd agyagdsvinyok szerves fedésének modellezése.
Kér kilanbozé  szerkezetii  agyagdsvamy, a kaolinii és a montmorillonit szerves
Jeliletmodositasat végeztem el. A golluszsav oxiddeiés és polikondenzicids reakcidicval a
természetes humuszanyagokkal analdg feliileri fedést hoztam létre az dsvinyok feliiletén,
eldallitottam a talajokban fontos szerepet jitszé szerves-asvany komplex modelljét.

A szerves fedés hatisdra a hatirfelileti tulajdonsdgokban bekidverkezd vdltozdsok a
szintetikusan feliletmddostiott mintdkndl hasonlé tendencidt mutatnak, mint természetes
talajok esetén. A humuszanyagok lefedik az agyagdsviny részecskik mikro- és mezopdrusait,
igy a kis méreti molekuldk nem tudnak behatolni o pérusokba. Az agyagdsviny részecskék
Jeliileti aktiv helysiiriiségét, a viltozo, pH figge felileti t6ltést jelentGsen néveli a humusz
Jedések jelenléte, hasonldan a természetes talajokhoz. A szerves fedés hatdsdra egyrészt a
nettd proton (5ltés nulla éllapota alacsonyabb pH-k felé tolodik el, mdsrészt a proton
szinietikus szerves fedés Jelenléte a kaolinit és montmorillonit szuszpenzidkat sztérikusan és
elektrosztatikusan stabilizdlja, mig annak hidnya esctén az agyagdsvdny szuszpenzick kolloid
stabilitdsa lényegesen kisebb, a szuszpenziék szerkezete merevebbé valik, a kalakulé fizikai

térhalo szildrdsdga nd,
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JATE 3
NAFIONBA AGYAZOTT GLUKOZ-OXIDAZ ENZIM ELEKTROKEMIAI VIZSGATATA

Budavdri Viktoria V. éves vegyész szakos hallgate

Témavezetd: Dr. Novik Mihaly
Jozsef Aitila Tudomdnyegyetem, Fizikai Kémiai Tanszék

Az enzimreakcick termékeinek elektrokémiai dtalakitasa nagyon kedvezé rendszerek
Kalokitdsdra ad lehetdséget mind az analitika, mind a szintézis szdmdra, mert ar
enzimreakcié specifikus, szelektiv és nagy érzéhenvségh sajatsdgait kapcsolja Gssze az
elektrokémiai mérés egyszeri kezelhetdségével. Az enzimelekirdok kialakitisa és vizsgilata
napjainkban az egyik leginkabb kutatott teriilet.

Munkim célja az vivegszén elekrdd feliletén Nafion Silmbe dgyazott gliikoz-oxidaz enzim
mitkddésének tanulmdnyozdsa volt. Méréseim sordn az enzimreakciéban képzodd hidrogén-
peroxidot detekicltam potenciosziatikus médszerrel. Mivel a Ha0, oxiddciojabol szdrmazo
dram kedvezdbb volt, mint a redukcidé, ezért az eldbbit tekintetiom az enzim miikodés
meértékének.

A4 polimer réteghe dgyazott enzim reakciét nemesak az enzim aktivitasa, hanem a glikés,
az oxigén és a hidrogén-peroxid transzportia is befolydsolja. Azt tapaszialtam, hogy a H.0,
oxiddcids drama ardnyosan nivekszik a filmvastagsdg és az enzim koncentricié noveldsével
A film szdradisi ideje is befolydsolia a mért dram nagysagat, mivel ¢ kialakuld réteghen
modosul a franszport folyamatok sebessége és az enzim kornyezete. A Nafion rétegben
rogzitett enzim nem tudia teljes katalitibus aktivitésdt kifejteni, ha a levegovel telitett oldat
oxigén mennyisége all rendelkezésére, szemben a tiszta oxigénnel telitett oldattal Ugyanazon
Silmmel végzent 6t, egymidst kdvetd méréssorozat sordn az dram nagysdga nem csékkent, a film
Kalakitdsdhoz készitett  Nafion-enzim  oldat egy hénapos idrolisa utén  iriénd
Jelhaszndliasakor is csak kis mérthii aktivitas csékkendst tapasztaltam,

Ezek a vizsgalatok o Nafion mitrixban régzitelt enzim mikodésinek alapvetd

tulajdonsdgait 1drjGk fel és alapot szolgaltanak tovabbi vizsgalatainkhoz,
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JPTE ¢
A DIMERIZACIO HATASA A METILENKEK REDOXT-
ES SPEKTROSZKOPIAT TULATDONSAGAIRA

Szabo Kidra, IV. évf kémia-foldrajz szakos hallgaté

Témavezets: Dr. Kovdcs Barna
JETE Altaldnos és Fizikai Kémiai Tanszék

Munkank meghezdésekor célunk a metilénkék, e jol ismert indikdtor és potenciglérzékeny
festék redoxi-tulajdensdgainak vizsgdlata volt. ElsG eredményeink - valamint a tanszékiinkin
kordbban meghezdett, a festéhek egyensulyi viszomyainak és szerkezetiknek optikal
tulajdonsdgaira gyakorolt hatasdt ceélzd kutatdsok - alapjin csakhamar nyilvanvalova v,
hogy valasztott modszeriinkkel egyediil nem ériink célt. A metilénkék vizes kizegben fellépé
dimerizdcidjanak  potenciomeirids vizsgdlatakor az  irodalombél  szdrmazé  dllandck
segitségével nem tudtuk eredményeinker Iielégitéen magyardzni, ezért egyendramit
polarogrdfids és spektrofotometrids méréseket végeztink,

A redoxi titraldsok sordan megallapitottuk, hogy a metilénkék titraldsi gérbejénel leirdsdra
alkalmazott homogén és inhomogén reakcidt egyardnt figyelembe vevd. egyemletekkel és a
kisérletileg nyert gorbék hasonld lefutdsuak.

Az anionként csak kloridot, nitrdtot vagy perklordtot tartalmazo oldatokban egyendrami
polarogrdfids méréseket végeztiink Magasabb metilénkék koncentracickndl az eldzd
lépcséknél  negativabb  potencidlon ujabb polarogrifids lépesé talélhats. E  Iépesé
megfelenését a kbzeghen dimer formdban jelenlévd metilénkékkel hoztuk kapeselatba.

Spekitrofotometrids mérésekbdl meghatgroztuk a metilénkék dimer disszocidcios allanddjat
Korid., nivdt- és perlloration tartaimi oldatokban. A dimer disszocidcios dllandok értékei
peridordi<nitrat<klorid sorrendben viltoznak, amely megegyezik az anionok Hoffmeister-
sordval,

Az a tény, hogy a kilinbdzd aniont tartalmazo oldatokban szamitots dimerizicios allandok
kozots jelentds eltérés van, arra utal, szemben az irodalomban mdig is elterjedt nézettel, az
ionparképzodésnek jelentds hatdsa van e festék dimeizdcicjdra. Méréseink alapjan felteherd,

hogy a metilénkék (MKA-MK}", vagy (MKA); formdban dimerizalodik,
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ELTE 4
KOZEPES SZENATOMSZAMU FULLERENEK JAHN-TELLER TORZULASAL

Kdllay Mikaly, IV. vegvész

Témavezetd: Dr. Surjin Péter
ELTE TTK Elméleti Kémiai Tanszék

A kbzelmultban felfedezett fillerének ditaldnos jellemzdje a magas szimmetria. Tobb
képviseldfiik az ikozaéderes pontcsoportba tartorik, amely a léte:d legmagasabb véges
szimmelria 4 fermészetben. A nagy. szimmetria magyardzze a Jahn-Teller-effektus gyakori
Sfellépéseés, killondsen a molekulak geﬁeﬂteﬁ dllapotaiban. A fullerének magas élettartami
triplett gerjesziett allapotai UV és ESR spekiroszkipidval is vizsgalhatok.

Munlink sordn az elpdrologtatort grafit tGmegspektrumdiban szignififinsan jelentkezd

molefulik legstabilisabb, legmagasabb szimmetridfu izomerjeit vizsgalnk: Cro (Dsp), Cap
{T). Cs58 (C3y), C36 (1), Csg (Dsp). A Dspy és Cyy, pontcsoporthan kettd-, a Tj-ben kettd- és
hdrom-, az Ip-ban hdrom-, négy- és tdimenzids irreducibilis reprezenticick vannak, amelyek
a Jahn-Teller-effektus  lehetdségét rejtik  magukban. Céhmk a triplett  dllapotok
szimmetridjanak meghatdrozdsa és a kisérleti eredmények értelmezése volt.

A szénklaszterek elekironszerkezetének leirdsdhor a szemiempivikus xHUGE modellt
alkalmaztuk. Modell Hamilton operdtorunk PPP (Pariser-Parr-Pople) tipusti p-elektron-
operdtorbél és a s-vdz hatdsdt leiré empirikus potencialbol dllt. A gerjesztent dllapotokat
egyszeresen gerjesztett konfigurdcidkat tartalmazs Cl-hullamfiggvénnyel irtuk le (Tamm-
hullimfiiggvényt szimmetria-adaptildssal, projekcios technika segitségével dllitottuk elf. A
geometria optimdldsdt a Coulson-féle linedris kotéshossz-kotésvend ésszefiggés alapin
végeztitk. A potencidlfeliiles Hess-mdtrixdnak analizisével meghatdroziuk a staciondrius
pontok jellegét (nyeregpont, lokdlis minimum). Kiszémitottuk a kapott dllapoiok zérus-1ér
Sfelhasadasat (ZFS).

Szdmitdsainkat dsszevetve az ESR mérésekbdl szdrmazo kisérleti ZFS, valamint az optikai
spektrosziipidval meghatirozhatd gerjesziési energia adatokkal, asszignaltnk a molekulék

legalsé triplett dllapotir. Eredményeink jol egyeznek a kisérieti adatokkal.
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ELTE 8
FULLERENPOLIMEREK STM KEPEINEK SZAMITASA EGY EGYSZERI MODELL
ALAPIAN

Lazdr Armand IV. vegyész

Témavezetd: Surfén Péter
ELTE TTK Elméleti Kémiai Tanszék

A4 buchminsterfidlerénben (Cgp) és annak alkdliséiban a fulleréngombok képesek a jol
ismert Diels-Alder reakcioval analog médon  sqjdt magukkal Gsszekapesolédni és olyan
polimert alkotni, amelyben az egyes monomer egységeket Gsszekits atomok négyzetes négyes
gyiiridt alkomak. Ilyen polimer szélak (Pekker Sandor (KFKI) és munkatirsai allitonték els)
paszidzé alagutmikroszkopos (STM) vizsgalatakor Biro P. Liszlé (Anvegtudomdnyi Kutato
Intézet) eérdekes anomdlidkat, nevezetesen alagitdram maximumokat észlelt két monomer
egység kézott. Ezeknek az anomalidimak a magydrdzata volt a célunk. Ezért kifejlesziettiink
egy egyszeri modells, amellyel sikeriilt leirni az alagutiram fiiggését a polimer elektron- és
térszerkezetéidl és megmagyardzni a fent leirt érdekes jelenséget.
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JATE 6
Cyg FULLEREN FILMEK ELEKTROKEMIAI VIZSGALATA

Csiszdr Marika V. vegyész

Témavezetd: Dr. Szics Arpdd egyetemi docens
JATE, Fizikai Kemiai Tanszék

A fulleréneket 1985-ben fedeziték fel Ezek molekuldris szildrd anyagol, a szén harmadik
allotrdp modosulata a grafit és a gyémant mellett, Ti ulajdonsagaik megismeréséher ar
elektrokémini vizsgdlatok is jelentds mértékben hozzdjarultak. A legtabb vizsgalatot a Cep
ra végerzték, mi azomban ezt kiterjesztettiik a Crpre, a misodikként legniagyobb
mennyisségben elforduls fullerénre.

A Cpy fullerén filmek vizsgdlatinak alapjat a Cepra kapott eddigi tapasztalatok és
eredmények felentették. Vezets feliletekre (arany és uvegszén elektrodokra) levilasztott
filmek elektokémiai sajdtsagair vizes oldatokban vizsgdltam. A filmek redukcidja ill.
oxiddcicfa cikiilus voltammetrigs méréssel volt kiivethets.

A Cygredukcidia Li*, Na*, K'- tartalmi oldatokban lejatszodik, o redukcids potencidl az
ionok  hidraticios szabadentalpidiaval péarkuzamosan véltozik. A redukcié sordn
kationcseréls sajdtsagu, M,Crisszeghképletii so (M = Li, Na, K) képz6dik. Ebben a redukalt
Cye képezi az ioncserélé métrixol, ahovd a ks méret alkdlifémionok belépnek és
kompenzdljdk a negativ toltést. Feltételezésiink szerint a semleges Crpa redukcié sordn Crg™
ionnd alakul. A reduldlt film vezetové vilik, jo elektréd pl. a Fe[EDTA] - FefEDTA7™
reverzibilis reakciora, az aszkorbinsav oxiddcidjare. Aktivitasdt levegon vals Gllds sordn
lassan elvesziti. Sem a semleges Cyy, sem a redukdlt Cop film nem oxidathate.

4 semleges Cyp sotéthen szigetelGkeént, fénmyel megviligivva azonban félvezets
elektrodként viselkedik, A szilard Cirben a tiltottsdv-szélesség energidgja 1.65 eVora
becsiithet, Az un. flatband”™ (sima sdv) potencidl felett Jotooxiddcio, alatta pedig
Jotoredukcié mérhetd, azt mutatva, hogy a Crg "intrinsic” {sajdt vagy belsd) félvezets.

4 Crp dikdérmetdnos abszorpeids spektrumdnak ill. a Cyo film fotodram spektrumdnak
Gsszehasonlitdsival, megdllapithatd, hogy a Ci moleldik kézon nagyon gyenge
mdsodlagos kilesénhatisok mitkodnek a szilérd fazishan,
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ELTE 17
LATHATATIAN ATOMOK 4 GRAFIT FESZINEN

Szekeres Zsolt, I évf, vegyész

Témavezeti: Surjan Péter
ELTE, ITK, KTCS, Elméleti Kémiai Tanszék

Munkank sorén a grafit felszinét tanubményoztuk. A szokisos dbrézolisban a grafit rétegei
szigoruan. sik, hatszoges rdcsokbdl épillnek fel. a fehilet pontos szerkezeti viszonyai azonban
meég vita targyat képezik.

A probléma felvetését az indokolja, hogy az elmilt években szdmos pdsziizd
alagitmikroszkopos (STM) és atomi erémilroszkopos (AFM) felvetel Készilt a grafit
Jelszinérél . A felvételek amisdga szerint a szénatomok kozil csak minden masodik lathato. A
Jelenség magyardzatira sziletett eddigi modellekkel szemben egy alternativ megolddst
Javasolunk. Otletiink lényege a grafit feliileti viszonyainak optimalizilésa.

Az erchatdsok modellezéséhez a diszperzios kdlcséhatdsok elméletében mdar jol bevdlt
Lennard-Jones - féle (6,12 -es) potencidall alkalmaztuk: A szémitdsok (amelyek elvégzésére
FORTRAN nyelvii programot irtam) eredményeképpen az adodott, hogy az egységesnek hitt
sik két alsikra bomlik, azaz a szénatomok ezekbern az alsikokban helyezkednek el. Az atomok
elrendezédése a kiilonboz6 kristdlyszerekezeti poziciokkal dsszhangban periodicitist mutat.
Az alstkok tdvolsiga 0.038 Ay. Ez kielégitden értelmezi az anomdlids mikrosziipos
Selvételeket. (Elég nagy Maszter esetén ez a tavolsdg figgetlen a klaszter méretétél )

Modelliink eredményei jol korrelilnak azzal a ténnyel, hogy a grafit interkalicics
vegyiileteiben ez az effektus nem jelentkezik.

i
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JATE 8
SZALICHL.AT ADSZORPCIO HATASA A KAOLINIT FELULETI TULAJDONSAG AIRA
VIZES RENDSZEREKBEN

Filipesel Genovéva V. évf. vegyész szakos hallgaté

Témavezets: Dr. Tombdcz Etella egyetemi docens
Jozsef Attila Tudoményegyetem Kolloidkémiai Tanszék

A talajokkal, talajkomponensekkel, kilesonhatdsukkal, hatdrfelileti tulajdonsdgaifkal és a
talgfszerkezettel kapcsolatos hutatisok  témakdrén  Belil a nem egységes Osszetéreli
szerveilen  és  szerves talajalkotsk  kélesémhatdsdt egy egyszerd, kémiailag ismert
komponenseket tarialmazé rendszer vizsgalatdval kézelitettem, Egy aromds oxikarbomnsav, a
szalicilsav, és egy hetidsrétegti agyagdsviny, o kaolinit, oldatlkirilményektcl  fiigeé
kblcsonhatisdt, a kaolinit részecskék  feliiletének, hatdrfelilleti  tulajdonsdgainak, a
szuszpenziok kolloid stabilitasdnak és szerkezetének viltozisdt vizsgaltam.

A kaolinit felileti t6ltésallapotdnak és a részecskék elektromos kettdsréteg-szerkezetének
PH fiiggését  dllandé  ionerdsség  mellest potenciometrids  sav-bazis  titralassal  és
eleltroforetifus mozgékonysdg méréssel jellemeztem. A kaolinit részecshek permanens negativ
téliése mellett az A-OH felileti helyeken protolitilus Jolyamatokban a pH-161 fiiggéen pozitiv
vagy negativ t6ltések alakuinak ki. Ezért a kaolinit felifleti toltése és a részecskék mobilitisa
iényegesen viliozik a pHoval, gyengén savas pH-tartomdnyban heterokoagulacic jatszédik le
mdr ~ 0.01 M elektrolit hozzdadisdval Utbbis dinamikus Jenyszords méréssel igazoltam. A
feliileti AL-OH csoportolmak az adszorpcit hatdsdra bekdvetkezd szerkezeti valtozdsdt
spektroszhipiai médszerekkel (FTIR, PAS) igazoltam.

Az adszorpeids vizsgalatokbsl megdllapithats, hogy a pH novekedése elésegiti, oz
indifferenis elektrolitok jelenléte nem befolydsolja szdmottevéen a szalicilds adszorpcidt. A
szalicildt feltehetden az AI-OH feliileti helyeken kotédik meg, igy novekszik @ részecskék netid

negativ tiltése, amelyer az elektroforetikus mobilitds nagymértdhi novekedése Jelez.
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KLTE 15
A RADIOAKTIV SZENNYEZG ® Co™* -ION HATARFELULETI REARCIOJA
Ca-MONTMORILLONIT AGYAGASVANY MODELLANYAGON

Urbin Zita 1996-ban végzent okleveles vegyész

Témavezetd: Dr.Nagy Noémi
Kossuth Lajos Tudomdnyegyetem, Természettudomdnyi Kar, Izotopalkalmazési Tanszék

Radioaktiv szennyezdk és talajok kiblesonhatdsdnak tanulméanyozdsa sorén agyagdsvanyon
a Co™-ion hatérfelileti reakcidjdt vizsgaliuk radioizotépos nyomjelzé modszerrel,

Radoiakiv szennyezdk kéziil a mCo-izotép vizsgdlata azért indokoli,mert az atomerGmiivek
egyes szerkezeti anyagaibél /acél/ @ nagy newtronfluxus hatdsira " Co-izotop kelethozik, mely
kemény Y-sugdrzd,a kirmyezetre veszélyes anyag.Ugyanakkor a kobalt fontos biogén
mikroelem,szerepet jitszik a névényi és allati élettevékenységekben.

A Ca-montmorillonit/™Co®*-ion cserereakcidionak pH- és homérsékler-fiiggését valamint a
Co-montmorillonit/’Co™ -ion-  és a  Co-montmorillonit/*Co’*-ion  pH-figgését
tanulmanyoziuk.

A4 cserefolyamatok mérési pontjainak értékelésére a Langmuir-reprezentdciot és a
témeghatds torvényét alkalmaziuk Az izoterma meredekségébdl a feliileten Iévé aktiv helyek
szamdt,mig a tengelymetszetbdl a kotési energidra jellemzé izotemaparaméter! hatdroztuk
meg.

A kettds nyomjelzés lehetévé tette mindkét izotop ACo P Cas egyidefd nyomonkivetését a

folvadék- ill. a szilard fazisban.

A “Ca-monmorillonit/¥Co™ eserereakeis egyensilyi dllandojanak szamitisa, lehetGsdget

adott a Co®*-ion és Ca*-ion feliileten tarténd meghitodésének dsszehasonlitdsara.

pees
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BME 8
SZILILENEK STABILITASANAK KERDESEL A {CH 4N35i} POTENCIALFELULET
VIZSGALATA

Hajgatd Baldzs, V. évf.

TemavezetS: Dr. Veszprémi Tamés
BME, Szervetlen Kémia Tanszék

A munkdni célia volt felkutami a szililének stabilizéléddsdnak okait, értelmezni az
eléallitort vegyiiletek fotoelektron-spektrumait és ilyen médon tf utat mutatni a preparativ
kémikusoknak a stabilis szililének elddllitisa felé.

1.} Vizsgdltam a {CHNySi} potencidlfeliileten taldthato. 14 gyirviis izomer relativ sta-
bilitasat kvantumkémial modszerekkel Valdszind, hogy a Denk és tdrsai dhal elgalliton
szililén (1,3-bisz(1, I-dimetil-etil-)- 1 3-diaza-2~szila-4-ciklopentén-2-ilidén) globalis minimum az
energia-hiperfeliileten. Stabilizacidja mindenképpen valamilyen nagymértohy konjuga-cig
okozza, és fontos szerepet jiiszik bemne az aromdssdg is. Stabilis szifilének keresésekor
mindenképpen hasonld, aromdsnak virhato vegyiiletekicel kell  foglalkozni.

2) Vizsgdltam a gyiris izomerek delokalizicios sibilizdcicjat kétés-szétvalasztdsi és
homodezmilus reakciok segitségével, A kités szétvilaszidsi reakcick és a homodezmikus
reakcick nem mutatiak jelentés aromds stabifizécict, mivel az dttagu gytiriikben igen jelentds
Seszilltségek vannak. Ha ezt a fesziifiséget is figyvelembe vessziik, akkor mdr igen jelenigs
aromds stabilizaciot taldlunk 1,3-diazo-2-szila-4-ciklopentén-2-ilidén esetén (55,85% a benzol
stabilizdcidjinak).

3) Vizsgdltam szdmitott 16itéseloszldsaikar és ebbol kivetheztettem elektronsserkezeri
sajdtossagaikra. Megfigyelhetd, hogy a vegyiiletek mindegyikében a szilicum pozitiv parcidlis
toltésil. A szililén vegyiiletekben a szilicium pozitiv jellege kisebb, mint a velidk analog
szildnokban. A t5ltések kiegyenlitédése mindenképpen az elektronok delokalizdltségénak
novekedeésére mutat.

4). Ertelmeztem az 1,3-bisz(2,2-dimetil-propil)-benzo[d]- 1, 3-diaza-2-szilaciklopentin-2-ilidén
(A} fotoeleltron-spekrumdt  bsszehasonfitva  1,3-bisz(l,1-dimetil-etil)-1,3-diaza-2-szila-4-
ciklopentén-2-ilidénével (B), és elvégeztem pilya-asszigndcicjukat a szimoll adatokkal A
benzokondenzdlt szdrmazék spektruma jol értelmezhetd a B vegyiilet spektruma segitségével.

A spektrumokbol is kivetkeztetni lehet az aromdssdg jelenlétére.
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BME J1
ALLIL-FOSZFINOK ES ALLIL-ARZINOK TER ES ELEKTRONSZERKEZETE

Karpati Tamds, Soos Laszlo V. évf.

Témavezets: Dr. Nyulaszi Laszlo
BME, Szervetlen Kémia Tanszék

A TDK wmivka célja windeddig modszeresen nem Vizsgalt elemorganilkiis vegytilefek
szintézise, ultraibolya fotoelektron-speltroszkopiai és kvantumkémiai jellemzése. Az R-FX>
szerkezetti vegyiiletek (R= allil- vagy 2-metil-allil-csoport; E= P, As; X= H, CI Br)
elédllitasat prof. J-C. Guillemin laboratériumdban (Rennes, Franciaorszdg) dolgoztdk ki,
ahol NMR és MS vizsgalatokkal a szerkezeteket is azonositottak. Igy egyiittmiikidés keretein
beliil lehetdségiink nyilt e bomiékony vegyiiletek kizvellen szintézisére és fotoeleltron-
spektroszkdpiai (UPS) vizsgdlatira:

A BME Szervetlen Kémia Tanszékén folpo kordbbi munksk sordn megdllapitdst nyert, hogy
a nitrogéncsoport nehezeblh elemeinek magdinos elelaronpdrjai nem konjugilédnak a
szomszédos m-rendszerrel példdul fenil-foszfinokban, és -arzinokban. Hasonlo kivetkeztetésre
vezetett az azafoszfolok és azarzolok, vinil-foszfinok fotoelektron-spektroszkopiai és
kvantumkémial vizsgdalata is. Az olefinkitéshez képest B-helyzetben 1évd Si, Sn viszont mdr

kilesdnhatdsba léphet a R-rendszervel, ami kihatissal van e molefulak legstabilabb

és az ennek sikjabol kiemelkeds heteroatom-szén 6-kbiés kdlcsénhatdsdnak o kdvetkezménye.
Dolgozatunkban néhany jellemzé modellvegyiileten [allil-arzin és allilfoszfin, (2-metil-
allil)-arzin, (2-metil-allil)-foszfin, illetve ezek heteroaromon Horozott szdrmazékai]
tanulminyozzuk a B-effekius energetikai és 1érszerkezeti hatdsait. A molekuldk &t lehetséges,
kiizel egyforma energidji térszerkezete kiziil a legstabilisabb nem-plandris, melyben ez az
effekius  maximdlisan érvényesiilhet. A fotoelektron-spektrumok az utobbi konformer
Jeltételezésével irhatok le. Ezeket a Koopmans-tétel segitségével értelmeztiik, E szerkezetekben
a molekula stabilitdsdt nem befolyasolo erds kolcsonhatds figyelheté meg a heteroatom
magdnos pdrja és a R-rendszer kizout, amely foszfor, illetve avzén esetén példa nélliili oz

irodalomban,
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VE 10
NORBOREN OLIGOMEREK MOLERULAMECHANIKAT VIZSGALATA

Schenker Ivonn, V. évf. vegyészmérnik

Témavezetd: Dr. Bencze Lajos
Veszprémi Egyetem, Szerves Kémiai Tanszék

4 norbornén  polimerek monomeregységenkint egy kettés kitést rartalmaz
polipenténamerek. Adott esetben a szerkezeti varideiok szamdt a konformécios lehetdségek és
@ kettds kotések geometriai izoméridja mellett a monomeregység két optikailag aktiv
szénatomjdnak kilonbizé kémiai kirmyezete is noveli. A mikroszerkezet és a polimerkémiai
tulajdonsdgainak Rvantitativ Gsszefiiggései mdaig tisztézatlanok, noka ezek megismerésével
takarékoskodni lehetne a kémiai és techriologiat kutatasok humdn és anpagi erdforrdsaival,

Dolgozatom célja az, hogy bemutassa a Cerius’ program keretein beli, egy gyors és
nagypontossigtt molekula grafikai médszer kidolgozasat egy jelemtds polimer csalad
alaptipusinak szisziematilus molekulamechanikai vizsgélatira.

A polimer generdls program csak addicics polimerizicié modellezésére alkalmas, ezért
adaptdcicjdt dz adoti feladara megfeleld “monomer” kinyvidr létrehozdsival kelleyt
kezdeniink.

Negy cikiopentilén-vinilén monomer segitségével valamennyi lehetséges polimerszerkezet
generdihato. Ezek képezik jelenleg a szubsztitudlatlan polinorbornén monomer kémyviirdt,
Konformacidselemaésiikkel igazoltam, hogy a polimer generdlisa sorén a polimer
takticitistol figgben 1207 il -120-05 torzids szig rogzitésével a kéltséges szerkezeti
optimalizdcic nélkiil is minimélis energiatartami sserkezethez jutunk.

A vizsgalatokhoz a Cerius’ Anyagmérniki Szakértsi Rendszert haszndliam. A szamitogépes

program SGI Indy munkadllomdson futorr.

e
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VE 11
SZTEROIDOK MODELLEZESE

Steiner Csaba, V. évf. kémia-szdmitéstechnika szakos tandr

Témavezetd: Dr. Bencze Lajos
Veszprémi Egyetem, Szevves Kémiai Tanszék
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JATE 23
A KLORIT-TETRATIONAT FRONT INSTABILITASANAK VIZSGALATA

Lagzi Istvin, V. évf.,, kémiai-fizika tandrszakos hallgaté

Témavezetdk: dr. Toth Agota, dr. Horvith Dezsé
Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Fizikai Kémigi Tanszék

A dolgozatom témdja egy savkatalizdlt front kisérleti és nismerikus vizsgdlata. Egy kémiai
Sfrontndl, amely egy autohatalitibus reakcié tér- és idobeli lejatszoddsa, instabilitGsnak
nevezziik azt o jelenséget, amikor adott koriilmenyek kizot, Konvekciomentes kizegben, a
reaktdnsok homogen elegyébe ferjeds plandris front stabilitdsdi elvesztve egy idében és
térben valtozds mintizator hoz létre. Az igy Ktrejové felhasaddsnak ket Jfeltétele van: az
autokatalizitornak lassabban kell diffunddlnia, mint a reaktinsnak és a kinetikit leiv
sebességi egyenlethen részrendjének legaldbb kettének kell lennie.

Munkim célja azon Ksérleti korilmények kidolgozdsa volt, ahol a plandris front
SJelhasaddsa  észlelheté a  savkatalizalt Horit-tetrationdt reakcioban. A fromtreakcict
metakrildt-tartalm polickrilamid gélben lejitszatva biztosithaté a konvekciomentes kdzeg, és
a metakrildi-tartalom ndvelésével a hidrogénionok litszélagos diffizicllenddia egyszertien
csékkenthetd, A front tér- és idobeli viselkedését leird veakcit-diffizid egyenletekbdl Gl
modellt dllitotrunk fel, melyet numerikusan vizsgdliunk két térbeli dimenzidhan. A kapott
kisérleti és szamoldsi eredményeket ésszevetve bemutatiuk, hogy a modell j6 egyezést mutat o
tapasztalt jelenségekkel és megallapithatiuk, hogy az dltalunk vizsgdlt rendszer az elsd

instabilitdst mutato savkatalizalt kémiai front.

i
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JPTE 6
VIBRACIOS ATMENETEK IRANYITOTTSAGANAK
KVANTUMKEMIAI VIZSGALATA

Rosinger Bogldrka, kémia-matematika szakos tandr

Témavezetd - Dr Kunsdgi-Mdté Sandor
Janus Pannonins Tudomdanyegyetem, Altaldnos és Fizikai Kémiai Tanszék

Az abszorpcid, a fhioreszcencia folyamaténak és a fluoreszcencia polarizécidjinak elméleti,
kvantumkémiai nyomonkdvetésével a molekulik gerjesziést koveld energiavesziési folyamatainak
értelmezésére nyilt lehetdség, A vomatkozd vizsgdlatok sordn 16bb fluoreszkals anyag
polarizicios spektrumanak elméleti elallitasa sikeriilt. Fhhez a molekulck elekirondtmenetei és
vibrdcids dimenetei nagysdgdnak és ivdnydnak kvantumbkémicd szdmitdsdra volt sziikség, merta
polarizicids spektrumok finomszerkezetét dontSen ezek a molekuldris paraméterek hatdrozuik
meg. Ennek érdekében a kordbban alkalmazott kvantumkémiai programot a vibricics dtmenetek
szdmitdsira alkalmassd kellett tenni, dz dralakitast kizvetlen mérési eredményekkel torténd
dsszehasonlitassal kivintuk ellendrizni, Tekintettel arra, hogy az azulén molekula vibrécics
dtmeneteit polarizalt IR-abszorpeios médszerrel meghatarvoztak, ezért a szamitisi modszert ezen
a molekuldn ellencriztitk. Ecélbol a vibrdcios dtmenetek elméleti szamitdséra fejlesztert és tibb
JSluoreszk$l anyag polarizicids spektrumdnak elméleti szimitdsira sikerrel alkaimazott
kvantumkémiai midszerrel kiszamitottuk az azulén normdlrezgéseiher tartozé dtmenetek

Jellemzé  paramétereit. Megillapitotuk, hogy a gerjesztett elektrondllapot  egyensilyi

Osszességében kisebbek, mint az alapallapotban szamitottak. Az dtmenetek irdnyilotisigdnak
kdzelebbi vizsgdlata sordn megallapitonuk, hogy azok a molekula hirom kitinietett tengelye
{hossziengely, révidebb tengely és a molekula sthjdgra merdleges tengely) szering
csoportosithatéak. Miutdn - dipoldtimenetekre szoritkozva - ezen irdnyok a molelkaula dltal elnyelt
il kibocsdtott foton polarizdcids sikjat egyértelmiien kijeldlik, ezért a polarizalt abszorpeids
eredményekkel Gsszehasonlithatéak. Elméleri evedmenyeink a Msérleti adatokkal pontosan
megegyezd eredményre vezettek Az azulén molekulira nyert és bemutatott eredményeink a

polarizdcios vizsgalatoinal kertiltek felhaszndlisra.

B
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ELTE 7
IZZOLAMPAK IMPEDANCIASPEKTROSZEOPIATA

Kerner Zsolt, V. éyfolvam, vegyész szak

Témavezetd: Pajkossy Tamas
KFKI Atomenergia Kutaté Intézet

A halogénlampak gydrtdsa sordn fontos és ellendrzends paraméter a lidgdz nyomasa,
ugyanis alacsomy nyomds esetén a limpir feketedik, il nagy nyomds esetén pedig
Selrobbanhat. A télionyomdst jelenleg a kész limpdkbol vett véletlen minta Jeltorésével
vizsgdligk. Munldnk célja roncsolismentes médszer fdolgozdsa,

Kézenfelvd a ldmpa elekiromos paramétereinek vizsgilata impedanciaspektrosziipia
alkalmazdsaval. Elméleti megfontolisok alapjin levezettiik a ldmpak impedanciafiiggvenyét.
Egy sores ellendllasbol és egy parhuzamos ellendllis-kapacitas kovbol Gllé egyszerii
hdlozatra jellemzé  fliggvényt kaptunk, Méréseket végestiink két kiildnbdzé  tipusit
ldmpasorozaton Solartron mérdrendszerrel. (Speldrumokat vettink Jel a fitd fesziltség és a
nyomds figgvényében) A4 spektrumokra jol illeszkedett a levezerent Rs-(Rp,Cp)
modellfiiggvény. Az illesziett paraméterek kizil Rs {amely a szal homeérsékletének fiiggvénye)
és a hémérséhlemek a leadott teljesitmény szevinti parcidlis derivaltia Katérozost
nyomdsfiiggést mutatott: Ez azzal magpardshats, hogy a t6ltégazon keresznil tirténd
hétranszport fiigg a gdz nyomdsatol.

Taldltunk tehdt olyan mennyiségeket, amelyeken keresztiil roncsolds néliil vizsgalhaté a
toltdgaz nyomdsa. Meg kell ugyanakkor jegyezni, hogy az impedanciamérés ipari

mindségellenGrzési modszerként nem hasznalhaté, mivel viszonylag lassi &5 koliséges.
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JATE 21
FOTOSZINTETIKUS SZERVEZETEK NEHEZFEM STRESSZRE
BEKOVETKEZO SZERKEZETI VALTOZASAINAK VIZSGALATA

Kota Zoltdn, V. éves vegyész

Témavezets: Dr. Szalontai Balizs
MTA Szegedi Biologiai Kozpont, Biofizikai Intézet

4 sajndlatosan egyre nivekyvd kbrnyezetszenmyezddés fokozottan eldtérbe dllitotta a
novények viselkedésének vizsgdlatdt a kirmyezeti drtalmak hatésira, Ezek Kiziil is
Inemelkednek veszélyességiiknél fogva a nehézfémek, amelyekbdl egyre 1bb  keriil
kérnyezetiinkbe, A novények nehézfémek jelenlétére adott stresszvalaszainak vizsgilata tibb
szempontbol is érdekes. Egyrészt magdanak a kdrosoddsnak a mechanizmusit derithetjik fel,
mésrészt a novények mint jelzérendszerek segithetnek mds élSlények kdrasoddstol valé
megvedésében is. A nehézfémek hatdsdra bekovetkezd mikédésbeli és szerkezeti viltozdsokbdl
lovabba vjabb felismerésekre jutharunk a fotoszintetizdlé szervezelek szervezGdessy,
szerkezeté! illetden is.

Vizsgdlatainkat z5ldild drpan végeztik, melyet az eddig ilyen rendszerben még mem
vizsgdlt élom hatdsdnak tettiink k. Céljaink kozitt szerepelt az, kogy megtudiuk, vajon az
élom hat-e a tilakoid membrdnok szervezédésére és egyéb funkcioira, és ha igen, milyen
hatisa van és hogyan éri ezt el. Vizsgdlati modszerként - gizlromatogrdfia és UV-VIS
spektrofotometria mellett - fSként Fourier Transzformdcios Infravérds Spektroszkopid
alkalmaztunk, melynek segitségével informdcickat nyerhetiink mind a membranalkot lipid,
mind a fehérje molekuldk szerkezetére vonatkozdan.

Az glom hatisinak kovetése mellett szamos altaldnos érvényl megallapitdst fettiink a
membranszerkezetre illetve a membrdn dsszetevéi fizikai dllapotanak leirdséra vonathozdan,
ami még inkibb nyomatékositia e modszer kiemelkeds jelentGségét il harékonysdgdt ilyen

Jellegii problémak megolddsdban,
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JATE 31
MIKROEMULZIOK STABILITASA, NANORESZECSKEK ELOALLITASA
MIKROEMULZIOKBAN

Szorcsik Attila V. éves vegyészhallgaré

Témavezetd: Dr. Baldzs Jinos egyetemi adjunktus
Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Kolloidkémiai Tanszék

A nanoméretit részecskék tgy tudomdnyos, mint technoldgiai szempontbél egyre nagyobb
Jelentdségiiek. Koszinhetd ez annak, hogy fizikei és kémiai tulajdonsagaik jelentds mértékben
eltérnek az azonos anvagi mindségs, nagyobb mérett részecskék tulajdonségaitél, Fzen
rendhagyé mechanikai, elektromos, magneses, optikai tulajdansdgok a kicsiny mérethGl és az
ebbil kévetkezd nagy fajlagos feliiletbdl erednek. T echnologiai felhasznaldsuk ezért igen
sokrétii: pl. alkalmazhatok katalizdtorokient, Jelvezetdkient,

4 nanorészecskék  prepardlisinak 15bb  modja lehetséges. Egyik  eljdrds a
mikroemulzioban toriénd eléallitds. 4 droplet tipusit mikroemulzickban Iévé szubkollidilis
diszhontinuitisok mérete az 1-50 nanométer mérettartomanyba esik. Ezévt a reakténsokat a
micelldris magban dallitiak eld, igy hogy a két reaktdanst tartalmazd rendszert elegyitik. Ennek
kivetkeztében a mikroemulziokban Ivi cseppecskékben a prefurzorok reakcicba lépnek
egymdssal.

Munkdm sordn azon mikroemulzio tipusokat vizsgéitam, amelyek alkalmasak lehemek
nanoméreni részecskék elddllitdsara. Reoldgiai, abszorpcios spektroszképiai, dinamikus
Jényszoras, stiriiség, vezersképesség mérésével tanuimanyoztam a kilonbézs invert dropiet,
Winsor fipusi o/, vio és bikontinuus, valamint tenzidmentes milroemulziokat és
mikroemulzics géleket, omelyekben titin izopropoxidbol  kindulva  szubmikroszkipos
részecskéket dllitotiam eld. Vizsgdltam a 1O, részecskék képzidésének kinetikdjit a létrejove
Ti0; szol, ill. gél mlajdonsigait. Ezen rendszerck mikroemulzics geélképzésér kjvettem a

stabilitisi és a reologiai tulajdonségok vizsgdlataval,

i
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JPTE 3
ENERGIATRANSZFER VIZSGALATA
TRIPAFLAVIN-RODAMIN B MODELLRENDSZEREN

Hartvig Nora, IV.évf, kémia-bicldgia

Témavezetd : Dr Kunsagi-Mité Sandor
Janus Pannonius Tudomdnyegyetem, Altalénos és Fizikai Kémiai Tanszék

Ha két fluoreszkils anyag kozil az egyik (donor) emisszics és a masik (akceptor) abszorpcios
spektrumat difedik egymast, akkor keverékiikben a donor gerfesztésekor a donorrol az akceptor
irdnydba energiatranszfer jon létre. A tripaflavin és rodamin B keverékoldatok emisszios
felilleteinek mérésével és a mérések marematikai kiériékelésével a domor (tripaflavin) —
akcepior {rodamin B) energiatranszfer hatdsfoldt vizsgaltuk. Jelen vizsgilatainkhoz azért
vélasziotiuk ezt a két anyagot, mert kizelebbrol Mvintuk tanulmdnyozni azt a specidlis esetet,
amikor a donor abszorpcids sdvidnak terileién az akceptor abszorpcios spektruma nem zérus.
Ennek ugyanis az a kivetkezménye, hogy a domor abszorpcits sévidnak teriiletén toriénd
gerjesztéskor az akceptor kizvetlen gerjesziése is megvalosul, és ez az energiatranszferre nyert
(10° M, 5-10° M, 107 M) rodamin B-1 tartalmazé oldatsorozatot készitettiink, - eredményeink
késobbi, fluoreszcencia polarizicids vizsgdalatokhor tortént felhaszndlisa miatt - 95%
glicerint tartalmazé alkoholos olddszerben. A 380 nm - 600 nm-es spektrumtartomdnyban, Bl
nm-enként (oriénd gerjesziés mellent felvettik az oldatok emisszids spektrumdt. Az fgy
meghatdrozoti oldatonként 45 emisszios spekirumbol kibis spine illesztéssel meghatdrozmuk
az emisszios felileteket, A rodamin B emisszidja a 380 nm - 500 nm-es spektrumtartomanyban
10r1éné gerjesztéskor két Iilonbézé okbol jelenik meg. Egyrészt a tripaflavin— rodamin B
energlatranszfer miatt, mdsrészt a rodamin B kizvetlen gerjesztésének kivetkeztében, A tiszta
komponensek abszorpcios  spekirumaingk és az emisszios feliiletek  maximumainak
ismeretében meghataroziuk a kétféle viton gerjesztett rodamin B molekuldk szamdnak ardnydr,
Eredményeink o keverékoldatok fluoreszcencia polariziciés spektrumainak értelmezésénél

keriiltek felhaszndlasra.
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VE 20
ELEKTRONMIKROSZKOPOS KEPEK MINGSEGENEK JAVITASA SZAMITOGEPES
KEPFELDOLGOZASSAL

Galamb Szabolcs vegyészmérndik

Témavezetd: Dr. Kovdcs Kristof
Veszprémi Egyetem, Nagymiiszer Laboratorium

A tudomdnyos didkkori dolgozat tirgyn egy képfeldolgozo rvendszer képességeinek
Jelmérése és az objeltiv tesztelésher srikséges mindségi mutatok kidolgozdsa, A feladat
megolddsdhoz olyan modszert dolgoztunk ki, amellyel az egyes képjaviis eljgrisok utin kapott
képek mindsége objeltiven meghatirozhaté. A médszer az informdciselméletbsl ismert
entrépia alkalmazdsin alapul. Fz a fogalom a termodinamikai definiciohoz hasonléan a
képinformdcic rendezetlenségének mériéke. Az entropidt egyszeri dsszefiigpéselkel a
sziirkeségi szintek eloszldsi hisztogramiahdl szémitottuk.

4 vizsgalatok elvégzése utdn megdllapitottuk, hogy az entrépia csak megfeleld
koriltekintéssel hasmdlhaté a kitdzitt célra. Nem llit fel ugyan mindent difogo objektiv
skaldt, de az egyes képjavitisi eljgrdsokon beliil viszonylag jo eredménnyel alkalmazhats a
képjavitds eredményességének megitélésére. Az elsG entropia Jol kaszndlhato képek optimélis
vdgdsi helyének meghatdrozdsdra.

A hisztogram, és igy az entropia is hebyfiiggetien. Az ebbdl adide gondok kikiiszibolésére
vezettik be a misodik entrdpia fogalmdt, A widsodik entropia egy. az eredeti képen
végigluttatott 2x2-es mdtrixban szamithaté "elsd" entropidk dsszege. A dolgozatban
megvizsgaltuk ezen dltalunk bevezetert fogalom jellemzi nilajdonsdgait. A masodik entropidt
ot kaszndihatjuk, ahol az elsd entrépia mir nem tesz killonbséget két kép kozott Segitségével
tovabb finomitotiuk a képjavits eljdrdsok dsszehasoniitdsdt,

A képek feldolgozdsdra C nyelven megirtuk az ENTROPIA nevi} programot. A program
Jelvételek binarizalisdra alkalmas optimdlis vigdsi pontot. Fz az eljardas awiomatikus
mennyiségi értékeld programrendszerekbe épitve javitia az értékelés pontossagat és

megbizhatésdgat.

H
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JATE 7
SZILIKA SZUSZPENZIOK STABILIZALASA / DESTABILIZALASA KATIONAKTIV
TENZIDDEL

Dunai Bedta V.évf. vegyész szakos hallgaté

Témavezeté : Dr . Szekeres Mdrta
Jozsef Attila Tudomanyegyetem Kolloidkémial Tanszék

4 talaj fontos alkotdi az agyagasvinyok mellett a kiilonféle szervetlen fémoxidok. Az ionos
tenzidek fémoxidon 19vténd adszorpcidjival modellezni tudiuk a lilonbézo természetes
szerves anyagok, illetve szerves szennyezbanyagok kélesénhatdsdt a talajjal adszorpcidjukat
a talgjalkotokon. Kationos tenzid -dodecil-piridinium-klorid- adszorpcidjdt  vizsgditam
Aerosil 200 szilika feliletén. Az adszorpeidt befolydsols tényezok kézil a pH - és az
elektrolithoncentrdcio hardst vizsgiltam. Az adszorpeic mennyiségi viszonyait az izotermdilkkal
. az adszorpcios réteg kialakuldsinak folyamatdt és a rétegek szerkezetét az elektrokinetikai
potencidl valiozdsa valamint a sziszpenziok folydsgirbéi alapjin jellemeztem.

A kisérleti eredmények arra utalnak, hogy az elsé és a mdsodik adszorpcics réteg e,
egymast kiveid lépcsdben alakul ki; Az els6 lépesdben az adszorbens hidrofil feliilete a tenzid
adszerpcidfa révén fokozatosan egyre inkdbb hidrofébba vélik, maximélis hidrofSbitdst elérve
az elsé adszorpcids réteg teljes kidpilésével. Masodik lépcsében elkezdddik a masodik
adszorpcids réteg kialakuldsa, amikor a feliilet ismét hidrofillé valik a tenzidionok forditott
orientdcidfii adszorpeidja révén. A szildrd feliilet hidrofil / hidrafob jellege jelentos mértékben
befolydsolja a szuszpenzis stabilitdsdt. A reoldgiai mérdsek sorin a folvasgarbékhdl kapott
Jolydshatdr értékek viltozdsival jol nyomon kévetheté ez a jellegvdliozds. A maximélis
Jolydshatdrértéket anndl az egyensulyi tenzidkoncentriciondl kaptam amelynél a kiflinbézo
ionerdsségnél mert adszorpcios izotermdk kizos metszéspontja van, A tenzidadszorpcid révén
bekivetkezd elektrokinetikai potencidl vilfozdst- dllands pH értéken és viliozo ionerdsségnél
- az elektroforetikus mozgékonysag mérésével kdvettem npomon, A reolégiai és a mobilitis
mérések eredményeivel probiltam igarolni az adszorpcids réteg kiépiilésenek kétlépesds

elméletét.
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ELTE I2
KONFIDENCIA TARTOMANY SZAMITASA LIKELIHOOD RATIO MODSZERREL

Somogyi Andrds, V. évf. vegyész

TémavezeiG: Dr, Keszei Ernd
Edtvis Lorand Tudomdanyegyetem, Fizikai Kémiai Radiolégiai Tanszék

A feladar konfidencitartomdny szémitdsa a sokdimenzios paraméteriérben. A likelihood
ratio modszer lényege, hogy az edott szignifikanciaszinthes tartozd konfidenciatariomany
pontfaira az eltérésnégyzetisszeg fliggvény értéke kisebb vagy egyenls egy bizonyos ériéknél.
A kitikus ériék egyenls az eltérésnégyzetdsszeg minimélis éridkének s az F-eloszlasnak a
szignifikanciszinthez tartozd kritikus értékének szorzatival. A feladat 15bbvaliozés Sfriggvény
gybkeinek keresésére vezethetd vissza.

Az eltérésnégyzetosszeg fligpvény szigoriian monoton névekvi tulgjdonsagit felhaszmdlva,
a gybkkeresést a minimumpontbol Iiinduls félegyenések mentén lehet elvégezni. A
monotonitdst @ konvergenciokritériumok eloallitasandl is figyelembe véve, csokkenteni lehet
az iterdcios lepések szamit.

A konfidenciatartomdny kétdimenzios metszetének a kozelits alakja ellipszis. A gyGkkeresés
irdmyait specidlis forgatdsi képlettel kell meghatirozni, hogy a megtalalt gyokok eloszlisa az
ellipszis keriilete mentén egyenletes legyen. Fzen Jorgatis elvégzéséher az ellipszis
nagytengelyének nagysiga és helyének ismerete szikséges, amely adatok szamitdsa analitikus
geometrial eszhozok segitségével toridnik.

A program jeleniegi verzidja két paraméter dltal kifeszitett parhuzamos alterekben keres és

tald! konfidencia tartomdnyt.
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ELTE 13 _ L
CSILLAPITOTT PERTURBACIOSZAMITAS
KVAZI-DEGENERALT ESETBEN

Szabados Agnes, IV. vegyész

Témavezetd: Surjdn Péter
Edtvas Lordnd Tudomdnyegyetem, Elméleti Kémiai Tanszék

Sajdtértékproblémdk  megoldésdra  széleskoriien alkalmazott modszer a Rayieigh-

Schrodinger (RS) perturbdcidszimitds. A H+AW alakban felvett operdtor sajdtériékei
> NED végtelen sorként Glinak els, ahol E® az i-edik sajdtirték -edrend korrekcicja, A
=0

masod- és magasabbrendii korrekciok nevezdjében megjelennek a mdlladrendsi probléma (H )
sajdtértékeinek kilonbségei (gerjesziési energidk). Ha valamelyik gerjesztési energia zérus, az
un. degenerdlt perturbdcisszémitds alkalmazhats. Ha egy gerjesztési energia nagyon kicsi, de
nem mulla, a degenerdlt perturbicidszémits mem alkalmazhatd, a nemdegenerdlt képlet
viszont irrediisan nagy sajdtérték korrekcickat ad

Hogy ilyen tin. kvdzi-degenerdlt esetben ne kapjunk nulldhoz kézeli nevezéi, a masodrends
képletben szerepld minden sajdtérték kilonbséghez egy korrekeios tagot adiunk {csillapitas).
Ezeket dgy vilasztottuk, hogy @ javasolt képlet egy kétallapoti degenerdlt rendszer esetén
egzakt megolddst adjon. Eljdrdasunk itetszbleges rendre dltaldnosithato  és olyan
méretkonzisztens képletet ad eredményiil, ami nagy gerjesziési energidk hatdresetében a
szokdsos formuldha megy at, kvdzi-degenerdlt esetben pedig meghizhaté eredményt ad.

4 javasolt modositdst mdtrixdiagonalizélasi és Jvantumkémiai példkon teszteltik.
Vizsgdituk a hidrogén-, a fluor-, és a metdnmolekula disszocidcicidt, és kimutattuk, hogy az 4f
pertirbdcios képlet - a hagyomdnyosakkal szemben - helyesen adja vissza a disszocideios

gorbeék lefutdsdr,
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JPTE 5
PREDOMINANS VIBRONIKUS ATMENETEEK VIZSGALATA

Romdn Hedvig, IV.évf., kémia-matematika

Témavezets : Dr. Kunsagi-Mité Sandor
Janus Pannonius Tudomdnyegyetem, Altalinos és Fizikai Kémial Tanszék

Az abszorpcids speltrumokbol - az elekirondsmenetek Kilonbizé okokbdl térténd
kiszélesedése miatt - a molekuldk vibronikus dtmenetei egyértelmiten nem hatdrozhatok meg.
Spektroszhopial megfontolisok alapidn a tiszia elektrondtmenettel kombindalodo vibrdciés.
dtmenetek rotdcics Kiszélesedése Gauss tipusv eloszlisfiiggvénnyel kizelithetd, A vibronikus
dtmenetek - igy a Gauss-fiiggvények - szdmat azonban elvi megfontolisok nem korlgtozzék.
Kvantumicémiat vizsgdlatokkal meghatirozhaté ugyan a lehetséges Siiggetlen rezgéstipusok -
normdimodusok - szdma, azonban a felharmonikusok rendjére vonathozdan nincsenck
megkotések.  Matematikai szempontbol pedig mindl tGbb dsszetevit alkalmazunk, anndl
pontosabban  reprodukilhatjiuk az elgillitands fiiggvényt - esetiinkben az abszorpcids
spektrumot. A molekula szerkezete és konformdcidja dlial meghatarozott nagysdggal és irdnnyal
rendelkezé vibronikus dimenetek szamdnak és helyének (frekvencidjinak) meghatirozésihoz
figgetlen mérési modszerként a fluoreszcencia polarizicics spektrumok hasznalhatok.

Jelen munkdnkban egy olyan eljdrds felépitése és szamitogépes adaptdcidfa volt célunk, mely
az egységes rendszerbe foglalt abszorpcics, fluoveszcencids és fluoreszcencia polarizécids
mérdhelyek altal szolgaliatots adatok felhaszndldsdval a fotogerjesziés folvamatiban részivevé
predomindns  vibronikus dtmenetek helyét és nagysdgit meghatdrozza. A nemlinedris
paraméterbecslési eljdrisok ditekintésével kivélasztottuk és az abszorpcios és fluoreszcencia
polarizdcits spektrumok egyidefii kizelitésére alkalmassa tettiik a Gauss-Newton-Marguardt
modszert. A gyors konvergencia biztositdsa érdekében kidolgoztunk egy, a kezdeti feltételeket
a fluoreszcencia polarizacits spektrumok feldolgozdsa alapjin avtomatikusan meghatdrozo
elfdrdst. Kidolgorott és programozott midszerimket Auoreszkdls festékek (ripaflavin és
rodamin B, valamint keverékeik) oldatdnak abszorpcios és fluoreszcencia polarizacics

spektrumain mutatjuk be.
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JATE 40
MATRICES WITHIN THE MATRIX OPERATOR Wag sizay

Anton Kiss, V.évf, vegyész

Témavezeld : -
Babes-Bolyai Egyetem, Kémiai Intézet
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ELTE 3
Bay 95Cag gsFeq gCop 3035 OSSZETETELU PEROVSZKIT

MOSSBAUER-SPEKTROSZKOPIAS VIZSGALATA
Szerzé: Fuhdsz Gergely

Témavezetd: Homonnay Zoltin
ELTE TTK, Kémia Tanszékesoport, Magkémia Tanszék

A Bag 95Cag psFeg gCop 203§ dsszetérelti perovszkitok nagy szén-dioxid abszorpcios és

szelekaiv katalitibus képességekkel rendelkeznek, amelyek megértéséhez a szerkezetalkotd
fonok elektromos és mdgneses kbrnyezetének vizsgilata Kulesfontossdgt. A Mossbauer-
spektroszidpia éppen erve nyijt lehetdséger. Méréseim célja egy honkrét perovsziit
{Bap 95Cag g5Fep 8Cop 2035 szerkezetére voratkozd adattok zyijiése volr.

A Mdssbauer-spektroszkopidban haszndlatos transzmissziés technikdval a vas atomok,
emissziés technikival a kobaltatomolk kivnyezeté vizsgaltam. A spektrumok egyrészt az
eredeti, mdsrészt szén-dioxiddal ill. meténnal kezelt mintdhrol késziiltek szobahomérsékleten
és folyékony levegd homérséketén, A spektrumok kiértékelése sorén a kapott eredményeket az
iredalmi adatok fényében probaltant értelmezni.

Sikeriilt megdllapitani, hogy a Bag gsCag g5Fep gCoq, 203.5-ban a kobalt és vasatomok
ergsen eltérd kinyezettel rendelkeznek, amelynek oka a két clem eltérd kémia
tulajdonsdgaiban keresends. Az oxigénvakanciik képzédésével parhuzamosan egy mdgneses
kolcsnhatas is megjelenik az anyagban, amely scobahémérsékleten relaxiciss effektusokat
eredményezett. Alacsony hémérsékleten azonban a spektrumok tanulsiga szerint egy rendezett
hibaszerkezet alakul ki, amivel pariuzamosan a relaxdcié megszinik Bebizonyosodots, hogy
a szén-dioxid abszorpeic egy hasonlé rendezett hibaszerkezetet eredmenyez, mig a metdnos
hikezelés hatisdra a minta redukdlodik, és az eddigiekio] feljesen eltéré hibaszerkezetet

alkot.
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1V, REAKCIOKINETIKA ES KATALIZIS ALSZEKCIC
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JATE 36
Pd-Zr OTVOZETEK TERMIKUS ES KATALITIKUS VIZSGALATA

Varga Monika, V. vegyész

Témavezets: Dr. Molndr Arpéd
JATE, Szerves Kémiai Tanszék

A heterogén katalitibus kutatdsokban nagy érdekiédés Gvezi az amorf Sivézetekel,
amelyeket mint katalizdiorokat, illetve katalizator prekurzorokat alkalmaznak, Kutatdsaink
sordn mi azt tanidmanyoeztuk, hogy a kilénbézé, az irodalom alapjén valasziott elokezelések
hogyan befolydsoljék a gyorshiitéssel elGallitont PdZrs amorf Stvézet szerkezetét és katalitikus
tdajdonsdgait. 4 vilasztott elskezelések: HF-os oldds, oxiddcio és ezeket kivetd redukcié
voitak. A katalizatorok szerkezetének jellemzésére DSC, XRD és mikrokalorimerrids
mddszereket alkalmaztunk, a katalitibus akvivitas és  szelektivitds meghatdrozdsihoz
cillohexén és fenil-acetilén folyadékfdzisd, atmosziérifus nvomdson tarténd hidrogénezését
vizsgaltuk.

Az elbkezeléseknek a PdZr; amorf dwvozet feliletére gyakorolt hatisdt XRD mérésekke!
kivettiik. Azt tapasztaltuk, hogy a HF-oldat hatdsdara az amorf divézet Zr-tartalma lecsokkent,
mig Pd-tartalma valtozatlan maradt, az oxidacios elékezelés kivetkeztében pediz a PdZr;
mindkét komponense oxiddlédotr, de az oxiddcide kéveid redukcio sorén csak a Pd
redukalddets. A DSC vizsgalatok azt mutaitdk, hogy a HF-os oldds és az oxiddcid drasztikus
valtozasokat eredményezett a kiinduldsi 6tvizet tombfazisdban is.

A katalitikus tulajdonsagok vizsgalata sordan meghataroziuk a kitndulasi amorf 6tvozet, a
kiilonbizé  elGkezelésekiel kapott  katalizatorok és  Jsszehasonlitdsként  Pd-folia,
dtkristélyositott PdZr; és Pd/BaSO, aktivitdasdr és szeleluivitdsdt. Megfigyeléseink szerint az
eredeti amorf Gtvizet aktivitdsa és szelektivitdsa elmarad mind a Pd-folidgétol, mind a
Pd/BaSO, katalizatorétol, de az alkalmazott eldkezelések megnévelik aktivitdsal, viszont

szelektivitasat csak az oxidacio képes kismértékben javitani.
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BME S
ENANTIOSZELEKTIV HETEROGEN KATALITIKUS HIDROGENEZESEK

Farkas Gabriella, V. évf.

Témavezetd: Dr. Tungler Antal
BME, Szerves Kémiai Technologial Tanszék

A természetben  el@forduld optikailag aliv vegytiletek rendszerint csak az egyik
enantiomer formdjiban fordulnak els. A sztereoszelektiv reakciok nagy elénye, hogy
segitségiilkel nemcsak alapanyagot, hanem néhiny nagy veszteséggel jaré tisztitdsi és
elvilasztdsi feladatot is megtakarithatunk.

TDK dolgozatomban vizsgiltam izoforon ill. etil-piruvat modellvegytiletek enantioszelektiv
heterogén katalititus hidrogénezését 14,15-dihidrovinpocetin és 10,1]-dihidrocinkonidin ill
10.11-dihidrocinkonin kirdlis médositok alkalmazdséval,

Vizsgaltam két modosito egyiities hatdsit, mind izoforon hidrogénezésében Pd/C hordozds
katalizdtoron ill. Pd korom katalizatoron, mind pedig etil-piruvit hidrogénezésében Pt/Al,0;
ill. Adams-plating katalizatoron.

A hordozés és a hordozé nélkili katalizitorok a Kilonbézé modositoldal &5
szubsztrdtumokkal eltérd modon viselkediek, ebbGl arra kivetkeztethetiink, hogy az

enantiodifferencidlas meghatirozd lépései a katalizdtor feliiletén jatszédnak le.
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VE 3
UJ TIPUSU VIZOLDHATO MONOTERCIER FOSZFINOK SZINTEZISE ES
HOMOGENKATALITIKUS ALKALMAZASUK

Gulyds Henrik, Ph.DJI

Teémavezeid: Dr. Bakos Jozsef egy. docens
Veszprémi Egyetern, Szerves Kémin Tanszék

Vizoldhato monotercier foszfinok egy o tipusdnak szintézisufjat dolgoztam ki, Az df
Joszfinokban -OS0;5™ csoport biztositfa a vizoldhatosigot. Kialakitisa parhuzamosan tSreénik
a nemkétépdr-ivespalya tipusi koordindciora alkalmas foszforatomot tartalmazé funkcios
csoport kialakitésaval. A médszer lényege ciklifus szulfitok littum-difenilfoszfiddal toriénd
reakcioja.

A ciklikus szulfatok kbtésfelhasitasanak mechanizmusdt az optikailag aktiv (1R, 35)- I-metil-
3-(difenilfoszfine)-butil-hidrogén-szulfdt litiumsé eldalliasival és 31P-NMR vizsgalatéval
tanulmdnyoztam. Abbol a célbél, hogy tanulminyozhassuk a ligandumban Iévé alkillinc
hosszanak a katalitikus tulajdonségokra kifeftett hatdsar elddliitotiam a PhyP(CH,),O50:Li
tipusy foszfinok két képviselgiér.

Az vf ligandumok figyelemre mélts wlajdosaga, hogy amfifil karakteriiek, vizben és szerves
oldoszerekben egyardnt jél oldodnak.

Vizsgaltam  az (IR 38)-I-metil-3-(difenil-foszfino)-bunil-hidrogén-szulfat  Htiumso
kiilonbizd koritmények kizitt kialakuls rodiumkomplexeit 1H- és 31 P-NMR midszeretkel.
Két négyzetes plandris ((RRCODIP;]" és [RR(CODIPCYH™ ), valamint egy oktaéderes
komplex ([RRHPS:1"") szerkezetét azonositottam,

Sztirolt és 1-oktént hidraformileztem vizes/szerves kétfizist rendszerben [Rh{COD)CI b6l
és a szintetizélt felilletaltiv szulfit-félésaterekb6l &6 katalizitorrendszerrel. A foszfinok
Rhi(l)-komplexe aktiv hidroformilezé katalizdtornak. bizomyult. Sziirol vizitoluol kétfazisi
hidroformilezésénél a kemoszelektivitds 100%, a regioszeleltivitis az eldgazé ldnci termékre
nézve 91% volt, Bar a (1R 3S)-1-metil-3-(difenil-foszfino)-butil-hidrogén-szulfat litiumsé
kivdlis lgandum, optikal indulkcict nem tapaszialtam. 1-Okén hidroformilezésénél a normal
és eldgazo lancu aldehidek ardrya killonbézd koriilmények kozdit ~ 1.4 volt és kismértéhii
izomerizdaciot tapasztaltam. Igazoltam, hogy a katalizdtor kis akiivitds csokkenéssel

visszanyerhetG.
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JATE 18
ADSZORBEALT AZOMETAN BOMLASA ES CH-GYOK
ELGALLITASA RH(111) FELULETEN

Kis Awtila V. éves vegyésr

témavezetS: Dr. Kiss Janos Dr. Solymosi Frigyes
MTA Reakcidkinetikai Tanszéki Kutatdcsoport, Szeged

A metil- (CHy) és mds szénhidrogén-gyékok felileti tulajdonsdgainak ismerete nagy
segitséget mydift a katalitikus dton végbemend szénhidrogén-reakcick mechanizmiusdnak
fisztazdsdhoz. A metil-halogenidek (f8ként CHil} disszocintiv kemiszorpciéiab6l szdrmazc
CHy-gyok fémegykristdly feliileteken tirténd feliileti veakcigjarol viszomylag nagyszdmi
ismevet gyilt dssze. A bomldsbol szdrmazé koadszorbedlt elektronegativ halogén azonban
JelentGsen befolydsolhatia a kelethezett metilesoport kémiai viselkedésér

A halogénmentes CHs-képzidés egyik lehetséges prefurzora  az  azometsn
(CH3-N=N-CHj3). Ezt a homogén gazkinetikaban alkalmazott technikit kivanjuk alkalmazni
ultravdicuum  kriimények  kGzén mikods  elekironspekiroszkipiai médszerek  egyiittes
alkalmazdsdval in site feliletkémiai vizsgilatokra. Jelen munkdban rividen ismertetjik a
CHy-gvik elddallitdsdra szolgdlo, folyamatosan fefléds segédberendezést, melynek révén
sikeriili a felilleten kizdrdlag metil-gyslre jellemzd abszorpeids savor (2920 cni'’) kimutatni
reflexios abszorpeiGs infravirds spelarosziopidval (RAIRS).

A metilcsoport kémiai viselkedésének leirdséhoz nélkiilozhetetlen az alkalmazott fém és a
prefurzor kblesonhatdsdnak vizsgalata. Ezért tanwimanyoztuk az azometin adszorpcicjér (90
Kj és bomldsit reflexios infravorés (RAIRS), Auger-elektron (AES) és Termikus Deszorpcids
(TPD) spektroszkdpidval.

Vizsgalati eredményeinket dsszeveteve megallapithato, kogy az azometdn termikus hatésra
révid élettartami felileti koztiterméken (formaldehid metil-hidrazon} keresztidl alakul tovibh
CHyw és Ny termékeket eredményezve. Eredményeink alapjin az azometdn termikus

bomldsinak mechanizmusira vonatkozé megoldési javaslattal Glunk elé.
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JATE 13
RETEGES SZERKEZETU ANYAGOK KITAMASZTASA SAVAS ES BAZIKUS KOZEGBEN

Hrivnak Béla, IV. éves vegyész hallgaio

Témavezetd: dr Kiricsi Imre egyetemi tandr
Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Szeged, Alkalmazoit Kémiai Tanszék

A réteges szerkezelii anyagok nagy része két csaportba sorclhatoak be. A kationcserélok
legjellemzobb  képviselSi a szmektit tipusi agyagdsvdnyok. EbbSI a csoporthol a
leghehatobban a montmorillonit tulajdonsdgait tanulmdnyozedk. Kimutantdk, hogy ezen
anyagok lemezkéit kationnal, a kation méretétSl fiiggé mértékben ki lehet témasztani. Az
anioncseréld  réteges szerkezeteket legjellemzdbben a réteges kettéshidroxidok csoportidn
tanulmanyozhatjuk. Ezek kizil leggyokrabban a hidrotalcit tipusi anyagokat vizsgaltdk. Az
anionokat kicserélve, az anion méretéisl fiiggd mértékben a ricssikok eltdvolithatoak
egymdstol,

Az aminosavak, mivel amino- és karboxil-csoportot egyardnt lartalmaznak amfoter
Jjellegtiek. Lugos oldatban az aminosav anionos, savas oldatban kationos formdban van jelen.
Munkédnk célja, hogy az aminosavakkal a réteges szerkezetekel sikeresen kitémasztva,
katalitikbus hatdsi anyagokat allitsunk eld.

Munkdnkban L-fenil-alanint, L-tirozint, amino-vajsavat, 6-NHrkaprowsavat, amino-
kapronsavat haszedltink. A Na-monimorillonitot, illetve Zn-Al-hidrotalcitot ezekkel az
aminosavatkal tamasztottuk ki. A felhasznalt aminosavak mind neutrdlisak, tehdt
izoelektromos pontjuk pH 4.8-6.3 kozé esik. Ezért a kitdmasztdsokat kationos esetben pH 4-
nél, anionos esetben pH 8-ndl végeztiik el.

Az interkalalt anyagokat 70°C-on, levegdn szdritottuk és fizikai modszerekkel jellemezritk.
Infravorés-spektroszkopids modszerrel  ellendrizziik, hogy a kitdmasziott  anyagok
megtarioltdk-e réleges szerkezetiiket. Ezt rontgendiffrakcids eljdrdssal is bizonyitottuk, illetve
meghataroztuk a mintdk rétegidvolsigat. A hdmérséklet emelésére lejitszodo. tdmegvesziési
Jolvamatokat derivatografias modszrrel kdvettiik.

Eredményeink szerint vind a montmorilloniy, mind a hidrotalcit rétegeit sikeriilt egymdstol
eltavolitani. Azt tapasztaltuk, hogy a rétegtavolsdgok vdltozdsa nagyobb volt a hidrotalcit
esetében, mint a montmorillonitéban. Tehdt az aminosavak Higos kbzegben, anionos pillérként

nagyobb rétegtivolsag novekedest okoznak, mint savas kozegben kationos pillérként.
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JATE 30
ALUMINIUM TARTALMU MAGADIIT SZINTEZISE ES KITAMASZTASA SZERVES
TONOKKAL

Szathmdry Monika IV. éves vegyész

Témavezetsk: Dr. Kiricsi Imre egyetemi tandr, Fudala Agnes PhD hallgaté
Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Alkalmazort Kémiai Tanszék

A kristalyos szilikdtok csoportjaba tartommak a rétegszilikitok, ezen beliil mi konkrétan a
magadiittal foglalkozunk. A magadiit ( NapSij 09 11H»Q ) vizet tartalmazs dsvany,
melynek szerkezete 8i0y tetraéderekbil allo rétegekbsl épil fel. Rintgendiffrakcios mérések
alapjin  kimutattdk,  hogy a  bdzislaptivolsdg  reverzibilisen  varidlhaté a
hidratdcid/dehidratdcic fokdval. A ndtrium-magadiit rétegei olyan termindlis oxigéneket
tartalmaznak, melyek negatlv  (Gltését nétrium-ionok kompenziljgk. Fzek az ionok
lecserélhetdek protonokra, Ca? +—ionokra, vagy szerves kationokra, A szdraz minta ioncsere-
kapacitisa 60 mekv/100g. Alkilammeénium-ionok cseréjével a magadiit bizislaptavolsdga
ndvelhetd,

Magadiitot kénnyen szintetizilhatunk hidrotermdlis kivilmények kozott, A természetes
és szintetikies magadiit is alkalmazhatd mint ioncseréls, molekuliris sziird, vagy adszorbens
{mivel duzzaddsra képes). Katalitikus célokra azonban az eddig ismert irodalom szerint csak
modositott valtozata valhat alkalmassad.

A természetes rétegszilikit a kelethezési helviGl fiiggden tartalmazhat afuminiumot
szennyezoként, nem pedig a kristalyrdes alkotoelemeként. Ezért, még a szintézis sordn
alumiriumol juttatunk be a szerkezetbe. Kétféleképpen szintetiziltunk Al-tartalmy magadiitot
hidrotermdlis koriilmények kizott. Az egyik szintézis sordn az aluminiumot oxid, a mdsodik
szintézisnél hidroxid formdjéban adtuk a rendszerhez. Ezzel a mintdk ioncsere-kapacitisdt
probaltuk névelni, valamint az aluminium beépitésével savas centrumokat generdlmi, melyet
killonboz6 mérésekkel ellendriztiink. 23Na és 295i MAS NMR technikdval azonositottuk a Si
koordindciéfit a magadiitban, Berzol és a piridin adszorpeidjdt infraviris spekiroszkapids
modszerrel kivettiik. A bazislaptdvolsagok néveléséhez szerves kvaterner ammoniumsékat
hasznaltunk. Az aluminiumor tartalmazé magadiit alkalmazhaté  karalitibus  célofra,

adszorbensként és ioncserélohént egyardint.

H




129

KLTE 8
A SZULFITION VAS(IID-KATALIZALT AUTOOXIDACIOJA

Lenie Gabor V. éves vegyészhallgats

Témavezetd: Dr. Fabidn Istvdan egyetemi docens
Kossuth Lajos Tudomdnyegyetem, Szervetien és Analitikai Kémia Tanszék

A szulfition vas(lll) altal katalizalt autooxidicidja fontos szerepet jatszik a kormyezefi
kémidgban, mert a savas esék kelethezésének f6 forrdsa. Ezen rendszer kinetikai és egyensulyi
tulajdonségait mdr részletesen vizsgdltdk A kinetikal tapasztalatok értelmezésére részietes
mechanizmust is javasoltak, amely jol tikrozi a reakcio fobb jellegzetességeit! Azonban a
mechanizmus csak 2,5-es pH-ra és nagy szulfitfelesicgre érvényes. A modell Jejlesziéséhez
tovibbi Idsérleti adatolra van sziikség. Az irodalomban egymasnak ellentmonds vélemények
alakultak ki a vas(lIl)-szulfito—komplexek szdmdrd! és dsszetételérdl,

A jelen munkdban a monoszulfito komplex kinetikai szerepének tiszidzdsa céljdbdél a
vas(lIl)-szulfit reakcidt stopped-flow és spektrofotometria modszerekkel vizsgdltuk nagy
vas(Il)-felesieg mellett.  Meglepden Jdsszetett idébeli viltozast tapasztalfunk.  Azonos
reaktinskonicentrdciok és pH esetén is jelentosen kiillonb6z6 kinetikai gorbéket kaptunk o
reakcidinditds modjdnak vdlfortatdsdval. A4z elsé kisérletsorozathan azonos pHjii
reaktdnsokat kevertiink dssze, mig egy mdsik sorozatndl a reaktdnsok pH-ja kiilonbéza volt. A
kitlonbség a reakcioelegy kezdeti Dsszetéielének valtozdsdval m&gyanizhaté.

A reakcio kezdeti szakaszdaban az abszorbancia-idd gérbék vas(IIl)-monoszulfito— komplex
stopped-flow idotartomdnyndl gyorsabb képzddését mutatick. A kivetkezé szakaszban o

Fex(0H) 24+ és szulfition kézotti komplexképzidés megy véghe, amelyet az irodalomban még

nem irtak le. Ezen komplex egyensilyi és kinetikai sajdisdgait tanulmdanyoztuk.

1 C. Brandt, L Fabin, R. van Eldik Inorg. Chem. 1994, 33, 687-701
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JATE I5
AZ INFRAVOR(GS SPEKTROSZKOPIA KINETIKAI ALKALMAZIIATOSAGA.
AZ ALDOLKONDENZACIO VIZSGALATA

Jordan Sdndor V. éves vegyész

Témavezetoh: Dr. Berkesi Otté és Peintler Gdbor
Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Fizikai Kémiai Tanszék, Szeged

Szimos. spektroszkipial eljords lehetdvé teszi reakciok kizvetlen, beavathozds néliili
kbvetését is. A Fourier-transzformdeios (FT) késziléhek megjelenésével az infravirds
tarfomdny is alkalmassd vdlt kvaniitatlv mévésefre, igy idében villozé folyamatok
vizsgdlatdra is.

Didkkiri munkdm sordn az infravérds tartomany kinetikai alkalmazhatosigat vizsgaltam
Bio-Rad FIS-65/896 FT-IR spektrométeren; mérdrendszert épitettiink ki folyadékkinetikai
vizsgdlatokhoz. A megvalésithatd kisérleti kériilmények és a mechanizmus ismertsége
szempontjdbol a ndtrium-etilit katalizdlta aldolkondenzdcis vizsgdluta latszott megfelelonek.

Az aldehidek mindenféle kifls hatdsra érzékeny anyagok. Az adott koriilmények kbzott az
aldehid lehetséges mellékreakcidi miatt a jelen levé anyagok azonositéséra és a fisztasdg
ellendrzésére gizkromatografids, FI-IR, FT-Raman, 'H- é "C-FT-NMR modszereket
alkalmaztunk.

Az aldolkondenzdcié primer mérési eredményein alapkinetikai szamitasokat végeztink:
kezdeti sebességek mddszere, elsd-, masod- és harmadrends, valamint konszekutiv reakcich
integralt sebességi egyenletének illesztése. Fzen midszerek egyike sem alkadmas a rendszer
egyértelmii leivdsdra; a kinetikai gorbék Gsszetett mechanizmusra hordoznak informécict.

Az egyes hullimszdm és id6 adatokhoz tartozé abszorbanciamdtrixon renganalfzist
végeztiink az elnyelG részecskék szamdnak és a mért adatok pontosséganak meghatdrozdsara,
Mechanizmus keresésére szimulicioval kombindlt nemlinedris paraméterbecsls eljarast
alkalmaztunk.

Az FT-IR speltrométerrel trténd reakcidfelillet eléallitdsa pozitiv eredménnyel szolgdlt. A
mérési adatok reprodukalhatok, a kisérleti abszorbancidgh hibaja megfelelé (~1 %) kinetikai

mérések kivitelezésére.

T
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VE 14
2,2,6,6-TETRAMETIL-PIPERIDIL-1-OXIL SZABAD GYOK ES OKTAKARBONIL.-
DIKGBALT REAKCIOJANAK KINETIKAT VIZSGALATA

Tuba Robert IV, éves kdrnyezetmémdk szakos hallgatd

Teémavezets: Dr, Ungvary Ferenc egyetemi tandr
Veszprémi Egyetem, Szerves Kémia Tanszék

E diakkcrs munka célja a homogén katalizisben széles kirben alkalmazott oktakarbonil-
dikobalt ketiés arculatinak mélyebb megismerése a 2,2,6,6-tetrametil-piperidil-T-oxil
(TEMPO} szabad gyckkel képz6dé (TEMPO)CofCQ)2 komplex kelethezési mechanizmusdnak
Jelwardsdn kersztil. Az oktakarbonil-dikobalt kettds arculata abban nyilvénul meg, fiogy
koncentrdcicban tefrakarbonil-kobalt gyék képzidik, misrészt pedig egy szén-monoxid
ligandum kilépéseevel ugyancsak Iis egyensilyi koncentrdcidban szabad koordindcios hellyel
rendelkezd heptakarbonil-dikobalt is képzodik. Az oktakarbonil-dikobalt kémiai reakcioi
feliételezhetéen ¢ kis koncentrdcioban jelenlévé de viszomylag nagy reakciokészségli
vegyiileteken keresztiil Kovetkeznek be.

A TEMPO szabad gyélel szén-monoxid gdz feflodéssel jaré komplex képzédést a
tetrakarbonil-kobalt gyék és a TEMPQ reakcidjin keresztil képzelik A diakkori munka sovén
elvégzert kinetikai vizsgdlat feltirta, hogy a komplex képzidés nemesak az elfépzelt médon,
hanem a szén-monoxid koncentrdciojdtol fiiggo siton valoszimileg a heptakarbonil-dikobalton
keresztiil is lejatszodik. A kisérieti eredmények tigy értelmezhetéek, hogy a TEMPQ szabad
gyvok parhuzamosan megvalosult kétféle sebességmeghatirozo lépéshen kbtést létesit a
reakcidelegyben jelenlévo tetrakarbonil-kobalt és a feliételezhetetden ugyancsak jelenlévs
trikarbonil-kobalt gyokkel, A kisérleti eredmények azt valdsziniisitik, hogy a két reakciéképes
karbonil-kobalt gy6k a heptakarbonil-dikobalt prekurzorbol képzodik. Ezt a lehetiséger eddig
még nem ismerték’ fel os lehet, hogy t6bb ipari jelentdségii hobaltkatalizilt reakcio

mechanizmusdban is szerepet jatszik,
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BME 18
A BELOUSZOV-ZSABOTYINSZKLI OSZCILLALO REAKCIO MECHANIZMUSANAK
VIZSGALATA

Nagygyry Szilveszter, V. évf., Szerves és bio. vegyipari Szak
és Visegrady Andras, IV.&vf., Biomérndki Szak

Témavezetd: Dr. Noszticzius Zoltan
BME, Kémiai Fizika Tanszék

TDK dolgozatunkban a Belouszov-Zsabotyinszkij (BZ} oszcillGlé reakeid egy igen érdekes
és bonyolult részrendszerér vizsgdluk A malonsav, illetve brom-malonsav. Ce(IV) dliali
oxiddcidjat. FS célunk ezen reakcick mechanizmusdnak tisztézisa és a kiztitermékek
azonositisa volt. A reakciokban killinféle szerves savak keletkeznek, a végiermék pedig CO,
és hangyasav.

A munka sordn sokféle analitikai modszert alkalmaziunk a szinveakciokiél a
kromatogrdfids eljdrasokig. A Kémiai Fizika Tanszéken néhdny évvel ezeldt épitettiink egy
mérdrendszert, melynek segitségével a kilinbozd reakeiokban keletkezé CO; mennyiségét
lehétett nyomon kovetni. A rendszert dialakitva alkalmassa teitiik a gazfzjlodés sebességének
vizsgalatdra is.

Megdllapitottuk, hogy a reakcié sztéchiometridgja figg a beadagolds sebességétsl, czen
keresztill a reakcié sebességétdl is. Reakciosebességfiiggd sztdchiometriat taldltunk az
oldatreakcicban. Ezutin kimértik a reakcick sztichiometrigiat Ce(IV) feleslegnél illetve a
szerves szubszirdt feleslegénél is. A kimért sztéchiometria alapjan mechanizmus javaslatolat
dllitottunk fel a két. Kromotrdpsavas prébival kimutattunk formaldehidet és metanolt a
reakcidtermeékek kizéi.

Késdbh Marburgban HPLC mérésekkel igazoltak, hogy a metanol és a formaldehid nem
lehetnek a hangyasav prelurzorai. Minden valoszindség szerint tehdt, a gySkrekombindcids
reakciok mellett kell még olyan reakcicitnak lennie, amely gyorsan CO; és hangyasav
végtermékekhez vezet. Dolgozatunk végén felvdzolunk egy olyan reakcié rendszert, mely

eddigi mérési eredményeinkkel j6 Osszhangban van, és azokat magyardzni képes.
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BME 25
A PLATINA MINT 'KLORIT SZELEKTIV ELEKTROD' KLORDIOXID ALAPU
OSZCILLACIOS REAKCIOKBAN

Volford Andrds, V. évf, Szerves és bio. vegyipari Szak

TémavezetS: Dr. Wittmann Mdria
BME, Kémiai Fizika Tanszek

TDK munkdam sordn a nemlinedris dinamika fontos témakirével, az oszcillacios reakeick
vizsgdlataval foglalkoztam. Az oszcilldls veakcivk kozill a Chlorine dioxide - lodineg - Acetone
(CIA) reakciot vizsgdltam, és ennek kapcsdan a jod és Kor kilonbozd oxiddcids foke
vegyiileteire kalibrdltam a Pt elektrodot. Megdllapitotiam, hogy az elektrod potencidljdt a
rendszerben l6v3 sokféle redox rendszer kozil gyakorlatilag egyedil a kldrdioxid-klorit
redoxpdr hatdrozza meg, és az elekirdd potencidloszcilliciéi igy foként a Korit ion
koncentrdcio vdltozdsait tikrézik (mivel a CIO7 csak lassan fogy). A korit ionoknak az
oszeilldcids reakcié szempontigbdl fontos, ilyen kis koncentrdcioban torténd szelektiv
mérésére eddig egydltaldn nem volt lehetBség.

A mérések sordn egy difajta oszcillaciés rendszert fedeziem fel: a jodidbefolydsos CIA
reakciot. Mivel ez a reakeié a CIA rendszer egy egyszeriibb vdltozata, segitségeével kizelebb
keriilhetiink a reakeid mechanizmusdnak megértéséher.

Kezdetben hiromféle mechanizmus modellel szimulditam a CIA és a jodidbefolydsos CId
reakcikat: a Citri-Epstein, Lengyel-Rébai-Epstein egyesitett modellel (CE-LRE); a Lengyel-
Rabai-Epstein egyszeriisitett modellel (LRE); és a Lengyel-Li-Kustin-Epstein modeliel.
Késébb azonban a CE-LRE modellt elhagytam és a tobbi modellt pedig tf reakcidval
egészitettem ki. Ennek segitségével sikeriilt a rendszer viselkedését mégjobban leimi.
Kilanbdzd szempontok alapjdn természetesen hol az egyik, hol a mdsik modell irja le jobban
a valosdgol, azt azonban mindenképpen ki kell emelniink, hogy a LRE modell egyszerdisége
ellenére is mennyire jol kizeliti a rendszer kvalitativ viselkedését.

Végill az elért eredmények tovabbi hasznositdsdval kapcsolatban két dolgot érdemes
megjegyezni. Egyrészt a Koril ion direlt potenciometrids mérése lehetdvé teszi a mdr meglevé
modellek tokéletesitését vagy akdr df modell feldllitasat is. Mdsrészt az o oszcilldcios
rendszer a jodid befolyatds igen Kis vdltozdsdra is reagdl, ami érzékeny és rendiivii

specifikus analitikai médszer alapjdt képezheti.
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JATE 24
A REAKTANSOK KEZDETI KONCENTRACIOINAK HATASA
A KLORIT-TETRATIONAT FRONT SEBESSEGERE

Major Andrea és Siska Andrea, IV. évf, vegyész szakos hallgatok

Témavezelsk: dr. Horvith Dezsd, dr. Téth Agota
Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Fizikai Kémiai Tanszék

Munkink sordn egy sovkatalizdlt frontreakeis kiséileti és mumerikus vizsgdlatéval
Joglalkoztunk. A kémiai front egy autokatalitikus reakcic idGben és térben vals lejdtszédssa,
ahol a térbeli viltozdst a reakcic. transzportfolyamattal (eseiinkben kizdrélag diffuzigval)
torténd kolesorhatdsa okozza. Ezek a kémiai fromtok terjedési sebességiildel jellemezhetdk,
melyek a komponensek diffiziddllanddinak és — a realcidk sebességi egyenletein keresztiil —
kezdeti koncentracicinak a fiiggvénye.

A Korit- és tetrationdtionok kozowt kis Morit-felesleghen lejdtszods reakcic mdr ismert
reakcidsebességi egyenletés alapul véve egy kétvdltozds modellt (a két viltozo a tetrationdtion
és az autokatalizdlor hidrogénion koncemtricidia) dllitottunk fel. A modellt egy térbeli
dimenzioban a CVODE integralécsomag felhaszndldsval mumerikusan oldottuk meg. A
kapott megolddsokbol meghatdroztuk a frontsebességet és kifejeztiik a diffitziddllandsk
avdnya és a reaktdnsok sztdchiometriai ardnydnak figgvényében.

Kisérleteinket konvekciomentes kizegben, poliakrilamid gélben, jitszattuk le, melynek
sordn a kezdeti koncentrdeiok vdltoztatdsdval hatdroziuk meg a front terjedési sebességének
viltozdsdl képfeldolgozo-rendszer segitségével.

A Ksérleti eredményekre a numerikus vizsgdlat sorén kapott fiigeést alkalmazva
megdllapithatiuk, hogy az ditalunk feldllitott modell jol leirja a front terjedési sebességét, és a

kétvdliozés modell alkalmazhat a tetrationdt-korit front leirdsdra.
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JATE 9
ALKOHOLOK OXIDACIIIA OXIGENNEL

Frater Zoltan, V. évf vegyész
Témavezetd: Dr. Zsigmond Agnes egyetemi docens
JATE, Szerves Kémia Tanszék
Kimyezetvédelmi és energetikal szempontbol is egyre foniosabbd véinak a szeleltiv és
mellélyermeéket nem termeld Eémioi folyamatok, A szerves vegyiletek oxiddcids reakcioi
azonban dltalaban magas hdmérsékleten mennek végbe, ritkin szelekiivek és az alkalmazott
oxiddlbszerekbo] képzddd meliéktermékek szennyezik a kdrnyezerel. Emiatt fontosak az olyan
reakciorendszerek kifejlesztésére iranyulo kutatasok, amelyek leheidvé tehetik a szerves
vegytiletek  oxidacigjat, emyhe korillmények kézéir (lehetSleg  szobahdémérsékieten),
molekuldris oxigén segiiségével,
Kiilinbézd alkoholok aldehidekhé ill. ketonokkd iérténd szelekttv oxiddcidja valdsithato
meg egy olyan katalititus cillus segitségével, amelyik sok tekintetben hasonlit az él5
szervezetekben mikodc enzimrendszerekhez. A katalitikus rendszer hirom komponensbdl 4li:

* a ruténium komplex, RuCl(OAc)(PPhy);
¢ g hidrokinon
» g Co-szalofén, azaz az NN -bisz(szalicilidén}-o-feniléndiamin kobaltkomplexe.

A katalitikus ciklus soran a Ru-komplex aldehiddé oxidalia az alkoholt. A Co-szalofén
képes a levegd oxigénjét akrivalni és a hidrokinont bemzokinonnd oxidalni. A benzokinon
oxiddlja a redukdlodott Ru-komplexet, a képzodé hidrokinont a Co-szalofén ismét oxiddini
tudia. A reakcié 20 °C-on, atmoszferikus nyomdson megy végbe. Ez gazdasdgi szempontbol
elfnyés, és az alacsony hdmérséklet miatt a meliéhreakeiok szevepe is aldrendell. A reagens
(Qy) és a melléktermék, a viz, egyardnt kbrnyezetbardt vegyiiletek.

A reakcic livitelezése jelentdsen egyszeridsitheté a homogén reakcidrendszer
heterogenizaldsa révén, A heterogenizalt katalizdtorok ugyanis a reakcio végén egyszeri
sziréssel eltavolithatok a reakcicelegybil s szaritds utan sijra felhasmdlhatok.

Sikeresen valdsitottuk meg a Co-szalofén Y tipusu zeolitba tdriénd bedpitését a "“ship-in-
the-bottle " tipusu szintézis révén. Az ily moédon eldllitott immobilizalt katalizdtorok aktivnak
bizonyultak a hidrokinon benzokinonnd 16riénd oxidiciojaban és ennek alapjin sikeresen
alkalmazni tudtuk kilénbozé alkoholok (benzil-alkohol, allil-alkohol, fahéialkohol) aldehiddé

torténd oxiddcidjaban.
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V. Koordindcios kémia alszekcic
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JATE 35
IMIDAZOLGYURUT TARTALMAZC POLIDENTAT LIGANDUMOK FEMKOMPLEXEINEK
EGYENSULY] ES SZERKEZETVIZSGALATA

Torck Ibolya, V. évf. vegyész

Témavezeté: Dr. Gajda Tamas
Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A metalloproteinek  szerkezetdt, wlajdonsigait alapveiSen befolydsolhatia az in.
oldallanci donorcsoportok koordindgcidja. EbbSI a szemponthol az imidazol gviirii az egyik
legfontosabb donoresoport, hiszen kivételesen stabil fémkoté helvet biztosit a fiziologids pH
tartomdnyban, s nagyszdmi metalloproteinben a hisztidil-egységek imidazol gyirii alkotiak
részben vagy teljes egészében az aktiv centrum(ok) koordindcios helveit. Az egyszeribb, kis
molefadatémegii modellvegyiiletek egyensilyi és szerkezenvizsgilata sok esetben jelentékeny
hozzdjgrulast adhat @ metalloenzimek mikodési mechanizmusinak vizsgalatdhoz. Az ilyen
Jellegii kutatdasok mintegy két évtizede egyre nivelvd sziamii publikicict eredményeznek.
Tovibbi szerkezeli analog keresése érdekében vizsgaltuk két, 15bb imidazol gyiirit tartalmazé
poli-dentdt ligandum - a bis(1, 1 -imidazol-2-il}(4-imidazol-4(5)-il-2-aza-butdn (Biib)} ill. az
N N'-dihisztidil-etiléndiamin  (Dhen) -  koodindcids sajdtsdgait  potehciometridsan és
spektroszkipids (UV-VIS, ESR, CD, NMR) médszerekkel.

A vizsgalt ligandumok meglepden alacsony pK ériékekkel rendelkeznek, ami hidrogén-
hidas szerkezet kiclakuldsdval s a ligandumok t6bbszérdsen porzitiv téltésével magyardzhato.
Mindkét ligandum Cu(ll} komplexeinek potenciomeirids vizsgdlaia egy- il. t6bbmagwi
részecskék képzddését egyardnt mutatta. A képzddon komplexek azonositdsa ill. szerkezetiik
meghatdrozisa céljabol spektroszhopids vizsgalatokat végeztiink (UV-VIS,CD, ESR), melyek
megerdsitették a feltételezett komplexek képzédését. Mindkét ligandum esetében egy rendkivil
stabilis CuzL; dimer keletkezik a semleges pH-tartomdnyban. A dimer két kézponti féemionja a
Dhen komplex esetén jéval tavolabb helyezkedik el egymastol mint a Biib komplexében, amit

ESR spekirumuk is tikrdz.
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KLTE 1
DISZULFIDCSOPORTOT TARTALMAZO PEPTIDSZARMAZEK ATMENETIFEM
KOMPLEXEINEK EGYENSULYI VIZSGALATA

Agoston Csaba Gabor V. kémia-fizika

Témavezetk: Dy. Varnagy Katalin  tudoményos munkatérs
Dr. Sévago Imre  egyetemi tandgr
Kossuth Lajos Tudomdnyegyetem Szervetien és Analitikai Kémiai Tanszéke

A Szervetlen és Analitikai Kémini Tanszéken hosszabb ideje folyik a kéntartalmi aming-
savak és peptidek atmenetifém komplexeinek egyensilyi vizsgdlata, melynek elsédleges célja
annak megismerése volt, hogy a diszulfidhid hogyan befolyisolja a ligandumok
komplexképzddési  folyamatait. A kordbban vizsgdlt vegyilletek (oxidal-glutation, D-
penicillamin-diszuifid, L-ciszteinil-glicil-diszulfid) dimenetifém-ionokkal képezett komplexeinél
Sfemion-kén kolcsonhatds nem volt Kmuathato. A ghicil-L-ciszteinil-diszulfid  esetén a
diszulfidhid kedvezo helyzete lehetGséget teremthet a kénatomok koordindléddasdra. Méréseink
sorédn ezen ligandum Cu™*-, NP~ Zn’"-, Co™*-, Pd**-ionokkal képezett komplexeit vizsgaltuk. A
ligandumok  protondléddsi  allandcit és a  torzskomplexek  stabilitisi  dllandsit  pH-
potenciometrids mérésekkel hatdroztuk meg, o komplexek szerkezetérGl spektrofotometrids
vizsgdiatorkal kaptunk felvilégositast. A kapott eredmények alapjdn megallapithatjuk:

- A G NP Zntt., Co™ -ionok esetén femion-dissulfidkén kolcsdnhatis nem jon létre.

- A Cu'"-ion esetén diglicinszeril koordingcié Jeliételezhetd. Kis pH-n az aming- és kar-
boxilcsoport  koordinalodik, nagyobb pH-n a peptidnitrogén deprotondloddisa és koordi-
ngloddsa jatszodik le. A ligandum szimmetrikus szerkezete és mérete azonban az egyszeri
dipeptidektol eltérd Osszetételli komplexek képzGdésés eredményezite, fémfelesleg esetén a
kétmagwi  részecskék jelenléte a meghatirozd. Ugyanakkor O esetében Jfemion-kén
kdlcsonhatds nem mutathaté k.

A Ni'*-ion esetén a koordindcié nem diglicinszerd, a peptidnitrogén deprotondlédisa és
koordindcicja nem jatszidik le, hanem a ligandum az amino- és a karbonilcsoporton keresztiil
kdtodik a fémionhoz. Az igy Kalakuio nagytagszamu hurok képes stabilizdlni a kialakulo 1:1
dsszetételii komplexet. Egytittal megakaddlyozza a fémion-kén kdlesonhatds Malakuldsat.

A Pd*"-ion esetén a hidrolizis még fémfelesleg estén is visszaszorul, o fémion valomennyi
koordinéciis helye be van toltve. Ez Pd*-diszulfidkén kslcsénhatdsra utal, o vészletes

kiértékeléshez azonban tovabbi vizsgalatok szitkségesek.
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KLTE 2
METIONIN TARTALMU TRIPEPTIDEK ATMENETIFEM KOMPLEXEI

Boka Bedta IV. kémia-fizika

Témavezetdk: Dr. Varnagy Katalin tudomdnyos mumbatirs
Dr. Sovdgd Imre egyetemi. tangr
Kossuth Lajos Tudomdnyegyetem Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

Molekuldn belil kiilénbozd szimban és helyzetben metionint tartalmazé tripeptidek Cu(ll)}
és Ni{Il)-ionnal alkotott komplexeit tanulmdnyoztuk pH-potenciometrids és spektrofotometrids
modszerrel. Azt vizsgdltuk, hogy a tioétercsoport jelenléte és molekulin beliili helyzete
hogyan befolydsolia a komplexképzddést, és létre jon-e a kialakuls komplexben kén-fémion
kdlcsénhatds.

A4 metiondl oldalline jelenléte a tripeptidben nem befolydsolja lényegesen a komplex.
képzidési folyamatot. A komplexek dsszetétele megegyezik, s a stabilitdsi cllandék sem térnek
el nagymériélben a itriglicinnél leirtakudl. Ezen adatok nem jelzik a kén koordi-ndlodasat.
Spektafotometrids modszerrel azonban sikeriilt d tioéterkén-fémion kblcsénhatdst kimutatni,

A Cu(ll)-ionndl valamennyi ligandum esetén a 290-320 nm-es hulldmhossztartomdny-ban
megfigyelhelc egy 16itésarviteli siv, ami a Cu-S kdlesénhatisnak tulajdonithaté. E-zen sév
megjelendse a Met rész helyzetéts] fiiggden mas-mas komplex képzédésével par-huzamosan
figyelhetd meg. Ha a metionin N-termindlis csoport a molekulaban, akkor az MA}*, ha C-
termindlis csoport, akkor az [MAH.J, mig ha a masodik aminosav szekven-cia, akkor az
IMAH.)] komplexben alakul ki kolesonhards. Tehét a Cu-S kolcsinhatds a tioétercsoportot
tartalmazd  ligandumok esetén csak akkor jon létre, ha az egvéb-ként koordinalods
donorcsoportok dltal kialakitott térbeli szerkezet ezt lehetdvé teszi.

A NifID)-komplexek esetén csak N-termindlis metionil részt tartalmazd ligandum ese-tén
Sigyeltink meg tGltésitviteli savot, amely a  Ni(Il)-S kolcsonhatds kialakuléséra wal Ha a
metionin a 2. ill. 3. aminosav-szekvencia a molekuldban, akkor a S koordindlédasa az [MAH.
o komplexben johetne létre, ekkor azonban a spektrumban megjelenik a Ni-peptidnitrogén
toltésdtviteli sdv, amely a Ni-S dimenethez tartozd hullémhosszhozr kizel esik és
geometriavditds is bekdvetkezik, igy a spektrélis viltozdsokbdl a vizsgalt kilcsénhatisra

vonathozo kivetkeztetéseket nem vonhatunk le.
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JATE 38
A NITRAZEPAM, OXAZEPAM ATMENETIFEMEKKEL ALKOTOTT
KOMPLEX VEGYULETEY

Kilyén Melinda, magiszteri hallgato

Témavezets: Dr. Forizs Edit
Konzulens: Dr. Labddi Imre
BBT, Szervetien Kémia Tanszék, Kolozsvar
JATE, Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék Szeged

Az 1,4rbenzodiaze.;7in tipust  molekuldk élettani hatissal rendelkeznek, s azokat mint
nyugtaté és altatoszerek régdta alkalmazzak a gydgydszatban is. Megfigyelték, hogy az
éldszervezetekre gyakorolt hatdsuk megnd bizomyos fémiomok jelenlétében. Ezek a
megfigyelések alapjin  kelethezett az igény, hogy a biologiailag aktiv vegyilerekiel
Joglakozzunk mint lugandumolikal, azaz vizsgaljuk azok komplexkémiai viselkedésér.

Munkdnk soran nitrazepam és az oxazepam MLX, tipust komplexeit tanulményoztuk.
Vizsgalataink célja az volt, hogy az’ elddllftotr komplexek szerkezerét felderitsik. Ennek
érdekében tanulmdnyoztuk a komplexek Osszetételés, IR-, Raman-, spektrumait, mdgneses
viselkedését.

Feltételezhetd, hogy a fémionok a N(I) atomon keresztil kapesolodnak a ligandumokhoz.

A CuOx;X; (X= DL, Br) komplexek szilard dllapotban monomérek, pszeudotetraéderes
szimmetrigval rendelkeznek. A CuOx;Br; komplex eselén megdllapithato egy enyhe rombikus

torzulds is.

Eo
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‘ KLTE 4
Ca(ll)- £S Mg(ID)- IONOK KOLCSONHATASA HIDROXAMSAVAKEAL

Enyedy Eva Anna IV, vegyész

Témavererd: Dv. Farkas Etelka
Szervetlen és Analitikai Kémial Tanszék

A milroorganizmusok dital szintetizdlt hidroxamsavcsopertol tartalmazc vegyiileiek
(sziderofrok) szerepe a Fe(lll) wiroldsdban, szdllitésdban ma mdr jol ismert. Ugyszintén
ismert a hidroxdmsavak szamos biologiai hatdsa magasabb rendti él6lényekre is. Tekintettel
a hidroxdmsavesoporto(ka)t tartalmazo  vegyilletek kifejezett komplexképzé hajlamdra,
(hiléndsen az oxigén donorokat kedveld fémionok képeznek stabilis kemplexeket), a biologiai
hatasuk és a komplexképzdeés kozotti korreldcié nyilvanvalo.

A Tanszéken mdr j& néhdny létfontossagi és toxikus fémion hidroxamsavalkal képzett
komplexeit vizsgaltak. A Ca(ll} és Mg(il}-ionok azonban eddig nem keriltek €l6 a varhaté kis
stabilitas miatt. Tekinteftel azonban arra, hogy az él6 szervezetbe hidroxamsavak
bekeriilhemek -pl. gyogyszerként alkalmazont formdiban- hosszi idén ke-resztiil nagy
mennyiséggel terhelhetik a szervezetet; felmeriil a kérdés, hogy a kis stabili-tds ellenére a
hidroxamsav tipust ligandum Ca(Il)-t és Mg(Il)-t dirithet-e.

Vizsgalatainkban modell ligandumként az acetohidroxdmsavat és az O-alanin-
hidroxémsavat alkalmaztuk, tovabbd a Desferal nevii gydgyszer hatoanyagaként szerep-I5
trikidroxdamsav tipusi sziderofort, a desferrioxamin B-t, és ez uiobbi vegyi-lether két
dihidroxamsay modellt. Alkalmazott médszer a pH-meiria voli, és a kisérleti eredményeket a
Tanszéken kifeflesztett PSEQUAD nevi programmal értékelriik.

Megallapitottuk, hogy a Ca(ll)-és Mg(l)-ionok hidroxdmsavakkal vald komplex-képzése pH 7
felett  indul,  jelentés  dtfedésben a  szabad  ligandum  deproitondlodésdval,
Monohidroxdmsavakndl csak MA tipusii komplexre wdiunk stabilitasi dllandot meghatd-
rozni, a tovabbi komplexképzidés, -ha egydlinlin van-, pH-effekius hidnydban nem
hatdrozhaté meg. Erdekes eredmény, hogy a desferrioxamin B MAH tipust: komp-lexében o
kalcium(Il) esetében csupdn egy, a magnézium(Il)-ndl pedig két hidroxém-savcsoport
koordindlodasar feltételezhettiik, valosziniileg ennek sztérikus okai vamnak. Ezt ldtszik
aldtdmasziani azon eredmény is, hogy a két hidroxdmsavcsoportot egymdsitol tdvolabb
tartalmazo dihidroxdamsav esetében az adatok mind a két funkcioscsoport koordindcidjdara

utalnak.
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VE I2
EGYMAGVU ALKIL- ES ACIL-KOBALT-TRIKARBONIL-FOSZFIN KOMPLEXEK
SZERKEZETI JELLEGZETESSEGEI

Szabd Miklos, V. évf., vegyészmérnok

Témavezets: Dr. Bencze Lajos
Veszprémi Egyetem, Szerves Kémiai Tanszék

A fémorganikus kémidban homogén tatalizatorként gyakran hasznilnak kobalt-karbonil
vegyiileteket. Az egymagwi, kobalt kozponti komplexek gyakran akilv oxo-szintézis
karalizitorok és intermedierek, ezért tonulminyozasuk mind gyakorlati, mind pedig elméleti
kémiai szemponthol igen hasznos lehet.

Az diszérdsen koordindlt egymagvi kobalt komplexek kioziil azokat vizsgaljuk, melyek a
harom karbonil ligandum mellett legalabb egy foszfin ligandumot és egy Co-C szigma kotésii
ligandumot is lartalmaznak. Munkdnk sordn az emlitett vegyiiletek csoportositisdval és
szerkezeti sajdtossagaik feltardsival foglalkoztunk azzal a céllal, hogy minél jobban segiisiik
a gyakorlati kisérleti munkdt, illetve mis elméleti kémiai jellegii szémitsok sziméra pontos
képet adjunk szerkezeti jellegzetességeikrdl,

24 réntgenszerkezetet vizsgdltunk meg, 10bbségiik allil, jobbdra ecetsavszdarmazék (észter),
Hletve acil és formil szdrmazék Elkészitettiik a szakirodalomban fellelhetd  rimt-
genszerkezetek kristdlykémiai jellegii vizsgdlatdt, tovibba megvizsgdlmk a kristdlyon be-Fili
intermoleku-laris  kalcsinhatdsok, illetve a molelmlaszerkezethen felfedezhets  intra-
molekuliris hidrogénkités Malakulisénak lehetéségét. Pontos statisztikai elemzést készi-
tettiink a kzponii kobalt atom kdrnyezetében léve atomtivolsagokra és kdtésszogekre.

A szerves, jobbdra allil, acil- vagy formil csoport és a foszfin ligandum egymissal
dtellenes, axidlis pozicioban helyezkednek el, Azokban a kristalycelldkban, amelyekben a
molekuldk koréppontos szimmetria szerint rendezédnek el, és trifenil-foszfin ligandumot
tartalmaznak, a foszfin révén kirdlissd valé molekuldk enantiomerjei a kristdlycelléban 4l-
taléban pérokban helyezkednek el. Néhdny geometviai adat, mini (pl: Co-C) kittéstdvolsd-gok
vagy a szigek nagysaga, az induktiv és mezomer effektusok hatasdval jl értelmez-hets, igy
ismert molelulaszerkezetek esetén meérete nagy pontossiggal becsiithets. Molekulagrafikai és
kvantumkemiai bizonyitékokkal tamasztottuk ald az inter- és intramolekuliris hidrogénkitések

Jjelenlétér.

il
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ELTE IS5
A4 GLUTATION MIKROSPECIACIOJA
£S KIROPTIKAI TULAJDONSAGAI

Szakdcs Zoltdn, IV. éves vegyész

Témavezeték: Dr. Noszal Béla és Nyiri Judit
ELTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék
SOTE Gyogyszerészi Kémiai Intézet

A g-glutamil-ciszteinil-glicin  (ghaation, GSH) a szervezet oxidatly stressz  elleni
védelmében nélkillozhetetlen fripeptid. Antioxidins hatdsit tioldtcsoporgignak diszulfiddd
alakuldsa dgjdn fejti ki A tioldtesoport elektronsirisége egyardm: mériéke a csoport
allapotdtol,

A kiildnbizd protondlisagi dllapotit részecskék és dralalulisi egvenstilyaik jellemzésének
mddszere a mikrospecidcio, mely a sav-bdzis tulajdonsdgok szubmaolekuldris leirdsét myijga.

Biolégiai jelentdsége miatt a glutation sav-bizis tulajdonsigaival sziémos munka
Joglalkozik. Nincsenek irodalmi adatok azonban az oxiddlt aluk, a GSSG karboxildtjainak
mikrodllandoira, valamint nem ismertek a GSH protonalisagi dllapottal és a kdtédési
képességekkel is dsszefiiggs kiroptikai jellemzbi. Vizsgalataink a fenti két teriiletre, valamint a
GSH amino- és tiolitcsoportjdnak mikrospecidcios adatai meghatdrozasara irdnyltak.

A G85G aminocsoportiairl megallaptiottuk, hogy egymdsitol fiiggetleniil protondlédnak, a
megfeleld makrodllanddk eltérése a “statisctikus esetmek” felel meg. Kimutattuk, hogy
hdromndl 156b csoportos molekula esetén szdrmazékvegyiilet hasmdlata néliiil valamennyi
mikrodllando akkor sem hatdrozhato meg, ha az Ssszes csoport pH-figed protondlisigi
moltorijével rendelkeziink. NMR-pH titraldsbol négy mikrodllandst, valamint fovibbi négy
mikrodllandé kombindcist kaptunk karboxilatokra.,

4 GSH kiroptikai rulajdonsdgainak jellemzésére felvettiik a kilonboz:8 pH-pi oldatok CD-
spektrumait, majd NMR-bdl kaport mikrodllanddk felhaszndlisaval kiszdmitotiuk a két

karboxildtesoport moléris ellipticitas ériékeit,
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KLTE I2
A PALLADIUM(ID-TIOETER KOLCSONHATAST TARTALMAZO
RENDSZEREK EGYENSULYI VISZONYAI

Szildgyi Magdolna V.matematika-kémia
Nagy Zoltdn V. matematika-kéma

Témavezetd: Dr. Sovago Imre egyetemi tandr

Munkank sordn a Pd{Il)-tioéter kdicsonhatist tartalmazé rendszerek egyensulyi
viszonyait vizsgiltuk. Vizsgalataink a PA(II) fehérje oldalldne kizott kiglakuld kilcsonhatsra
irdnyultak, ezért méréseink.sordn olyan Pd komplexeket vizsglliunk, amelyekben a PA(Il) 3
koordindcios helye mar telitett volt.

A stabilitasi dllandé meghatdrozdsit kbzvetett potenciometrikus mérésekkel végeztik, amelyre
azért volt szikség, mivel a tioéter-koordindcié nem jar pH viltozdsssal, A kompeticios
méréseket 16bb segédligandummal is elvégeztiik, amelyekre vonatkozo stabilitdsi allandok
szakirodalomban  megtalithatok. A tirimetrids méréseker NMR vizsgdlatokdal is
kiegészitettitk. Az igy nyert eredményckbsl kideriil hogy a Pd(ll) kirnyezete dontéen
befolydsolia a kelethez6 tioéterkomplex stabilitasdt. A tioéter koordindcid a PtPACI esetén a
legerdsebb. Ezt kéveti a a Pd(GlvGly) és a Pd{dien) kb. azonos logP értékekkel Ezelmél
kisebb stabilitdsit komplexet képez a Pdfterpy), mig a legkisebb a stabilités a Pd{GlyMet)
esetén.

Ezeket az erednményeket az NMR vizsgilatok nagyon jol aldtdmaszijék, amelyeket Pd(dien)-
nel és Pd(terpy)-vel végeztink el. Pd(dien) esetén a méréseket N-acetil-metionin-amiddal is
elvégeztiik, ahol a stabilitisi allando éreéke a (oliéseltérés miati kicsit alacsonyabb, Az
egyébként tapasztathaté nagy luilonbségeket ockozhatja egyrészt a ligondumok nagy
térkitcltése, de mis tényeziket is figyelembe kell venni. A koordindcids szfériban elhelyezkedd
szoft karakterii donoratomok, aromds rendszerek lecsokkentik a fomion szoft rulajdonsdgdt,
mig a hard tulajdonsigit ligandumok ellentétes hatdst valtanak ki,

Mindezek alapjan egy tioéterligandum jeleniéte nem mindig azonos hatdst vélthat & az

egyensulyi rendszer Osszetételére vonatkozdan.
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VE 13
A CINK- ES A REZ-TETRAFENIL-PORFIRIN FOTOFIZIKAI ES
FOTOKEMIAI TULAIDONSAGAINAK OSSZEHASONLITASA

Szatura Agnes és Szintay Gergely, 1996-ban végzett Angol-Kémia szakos tandrok.

Témavezetd: dr. Horvath Attila
Veszprémi Egyetem, Altalonos és Szervetlen Kémia Tanszék

Munkdnk célja a paramdgneses réz- (CulTPP), és a diamégneses cink-tetrafenil-porfirin
(ZnTPP) fotofizikai sajatsdgainak feltardsa és dsszevetése valamint fotokémiai réakcicinak
vizsgalata, kildnds tekintettel a nitrogén tartalmi  szerves bdzisokkal  alkotott
komplexképzodési  reakcioikra.  Kisérleteink sordn abszorbcids és  Humineszcencids
spektroszkipiat valamint lézer villdndfény fotolizist alkalmaziunk.

Méréseink egyértelmien igazoltdk, hogy a ZnTPP, a vizsgdlt valamennyi nitrogén tartalmi
szerves bdzissal mind alap, mind pedig gerjesztett allapotban komplexképzGdés kizben
reagdl. A piridin szdrmazékok esetén jol nyomon kivethetd a pozitiv indukcids effektus
valamint a. sztérikus hatds érvényesiilése A ZnTPP-D komplexek képzddési dllandoinak és
koordindlodo moleluldak (D) donor ersségének sorrendje azonos.

Felvettiik a gerjesziett llapot, triplett ¥ ZnTPP elnyelési szinképdt és megdllapi-tottuk,
hogy kis ZnTPP koncentrdaciokndl elsérendd, nagy ZnTPP konceniracicknal pedig, a T-T
annihildcié kdvetkeztében, részben misodrendsi kinetikai torvény szerint tiinik el a triplest
részecske.

A nitrogén tartalmi donor molekulak jelenlétében felvett szinképek azt mutattik, hogy e
donor. molekulak  koordindcidjdt a paramdgneses CuIPP  kizponti atomyjahoz
nagysagrendekkel kisebb komplexképzodési allands jellemzi, mint a ZnTPP hasonld reakcioit,

Meghatdroztuk néhany nitrogén tartalmi molekula és a gerjesztett allapotii *CuTPP kizét
lejatszodd reakcic sebességi egytittharjar, Megdllapitottuk, hogy a sebességi egyiitthaté
értéke a realtdns donicitdsdtd! fiige.

Az elvégzert munka eldkésziiletnek tekinthetd egy bonyolultabb rendszer vizsgalatihor,
hiszen ezen porfirinek a rakos sejtek pusztitisahoz megfeleld dgenseknek bizonyulnak, igy a

késcbbiekben érdemes a DNS megfeleld szegmenseivel képzett komplexeinek vizsgdlata.
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VE 4
UJ KIRALIS FOSZFIN-FOSZFIT LIGANDUMOK SZINTEZISE

Hegediis Csaba, Ph.D./I

Témavezets: Dr. Bakos Jozsef egy. docens
Veszprémi Fgyetem, Szerves Keémia Tanszék

A hidroformilezés a C=C kités funkcionalizéldsdnak az egyik leggyakrabban haszngli
médszere. A katalizdtor kirdlis modositisira kifeflesziett kirdlis vegyiletek t5bbsége aril-
vagy alkilfoszfin szdrmazék. Kevesebb munka jelent meg a fossfinfoszfit ligandumok
alkalmazdsarol. Az olefinek aszimmetrikus hidroformilezéséher a leggyakrabban haszalt
kirdlis katalizatorok a difoszfin-Rh(l), difoszfin-PH1l), difoszfit-Rh(I) és a foszfin-foszfit-Rh(I)
komplexek.

Mimkdm sordn dj kirdlis foszfin-fossfit Hgandumok eléillitdsdval és tulajdonsdgainak
vizsgdlatdval foglalkoztam. A hidroxi-foszfinokbol kigr-dioxafoszforingn szdrmazékkal uf
Joszfinfoszfit  ligandumokat,  (R}-I-[(4R,6R)- és  (R)-1-{(45.65)-4,6-dimetil-1,3,2-
dioxafoszforindn-2-iloxi]-2-metil-2-(difenil-foszfino)-etant (I}, tovibbé (R)- és (S)-1-
[{4R 6R)-4,6-dimetil- 1,3, 2-dioxa-foszforindn-2-iloxi]-2-fenil-2-(difenil-foszfino)-etint 2)

Phy Ve Phy
5_/0'“”’\ 5_/0_}'

CH; Ph

szintézaltunk.

PR

Uj médszert feflesztettiimk ki vegyes kitfogn ligandumok eldallitisdra, Optikailag aktiv
epoxidok (epoxi-sztirol, epoxi-propdin} nukleofil gyiirinyitdsi reakeidjgban hidroxi-foszfin
szdrmazékokat nyertiink. Ezen intermedier termékek és optikailag tiszta klor-foszfitok
reakcidjaval nyertiik a foszfin-foszfit vegyilleteket. Az 4f vegyilletek szerkezetér 'H-, 'P-, -
NMR spekirészkipia adatai alapjdn igazoltam,

A ligandumok katalititus tulajdonsdgdnak a meghatirozdsa végeti plating- és rodium

katalizalt sztirol hidroformilezést hajtottunk végre.
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JATE 37
UJ BISZ-TRIAZEN LIGANDUMOK Co (lI) ES Cu (1) KOMPLEXEINEK ELOALLITASA
ES JELLEMZESE

Dedk Andrea, V. éves kémia-fizika szakos hallgato

Témavezets: Venier Monica és Dr. Forizs Edit
Babes-Bolyai Tudomdnyegyetem

A dolgozatban bemutatdsra keriiinek jonnan elddllitost bisz-triazén ligandumok.

IR-szinképek, témegspelarumok alapjan igazoltuk a ligandumok szerkezetér.  Eldallitottuk
az (1), (3) ligandumok Co(Il) és Cu(Il)-komplexeit. Az IR-spektrumok alapjdn megdllapithato,
hogy a bisz-triazén Iihandum deprotondlt formdaban taldlhato ezekben a komplexekben és a
(NNN) sdv eltolédisdbol, arva kivetkeztetiink, hogy kétfogit ligandumbént viselkedik

Az ESR-spekirumok igazoljak, hogy a Cu(ll) és Co(Il)-komplexek siknégyzetes szerkezetiiek,
az utébbindl enyhe rombikus torzulds Iép fel. Ugyancsak ezek a spektrumok ramutamak, hogy

ezek a bisz-iriazén komplexek két kizponti fém atomot tartalmaznak.

e
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JATE 14
N-ACETIL AMINOSAVAK TRIFENILON(IV) KOMPLEXEINEK
ELOALLITASA ES STERKEZETVIZSGALATA

Jankovics Hajnalka V. éves matematika-kémia szakos hallgato

Yémavezetd: Dr. Nagy LaszIl6 docens és Buzds Norbert tud. munk, tars.
JATE, Szervetlen és Analitikoi Kémia Tanszék

A Kinikai gyakorlatban az onorganikus komplexekkel végzett kemoterdpids kezelés
Jontossdga ezen vegyiiletek jelentds tumorellenes aktivitdsa egyre né. Gielen és misai. az
elmiilt tiz évben szimos Snorganikus komplexet dllitottak eld, és tobbek az aminosav-
szdrmazékok dibutilon(IV) komplexeit aktivaak taliluik szdmos human riksejt tenyészet ellen.
Vizsgdlataik mdsik f6 irdnya a kilonbozé fenilon(IV) szarmazékok antitumor aktivitdsinak
tanulmdnyozdsa volt, melynek sordn a trifenilon(IV)-el képzett szdrmazékok talltak
kiilondsen aktivnak.

A4 fentdek folytatdsaként céhul tiztik K, hogy o kordbbarn hordozémolekulaként
megfeleldnek bizonyult N-acetil aminosavakat, mint ligandumokat haszndive eléallitsuk ezek
trifenilon(TV) komplexeit és tanulmdnyozzuk szerkezetiiket ill. o hésGbbiekben antitumor
aktivitasukat is.

Munkdnk sordn Ot kiilonbzé aminosavszdrmazék komplexét dllitottuk els. A linduldgsi
anyagok és a termékek FTIR- és néhiny esetben Raman spektrumaibol kivetkeztettiink a
lehetséges  koordindcios  helyekre o  komplexekben. Az N-aceril-glicin  komplexst
idmegspektrometrias modszerrel is tanulmdnyoztuk, amely egyérielmiien bizonyitotta a
komplex dltolunk is vdrt trifenilén:ligandum = 1.1 Gsszetételét. A termékekben az on(IV)
lokdlis szimmetridjdnak meghatdrozdséhoz az '*Sn Mdssbauer spekitroszhopids mérések
adatail Gsszevetettiik a PQS (parcidlis kvadrupélus felhasadds) elmélet felhaszmdldsdval
szamitott adatokkal, és igy vdlasztottuk K a legvaldszingibb  szerkezeti izomereket,
Multinukledris ('H, C, '"*Sn) NMR vizsgélatok eredményei is megerésitették a Mssbauer és

IR vizsgalatokbol levont kivetkeztetéseket.




153

JATE 39
CATIONIC LEAD(II) CHLORIDE AND BROMIDE COMPLEX FORMATION IN MOLTEN
Ca(NOy)r4.7H ;0

Slobodan B. Gadiuric, IV, Chemisiry

Supervisor: Istvan J. Zsigrai
Institute of Chemistry, Faculty of Science, University of Novi Sad
Trg Dositeja Obradovi}a 3, 21000 Novi Sad

The formation of "polynuclear” complexes of the type PbX,™" ( X=CI Br, I, SCN) is
kmown to occur in aqueous solutions and in solid phase. In spite of this, investigations of the
complex formation between lead(ll) and halide ions in molten salt media mainly concern
Jormation of PbX', PbX, and higher anionic complexes. Only a Jew papers on the formation
of cationic lead(l) halide complexes in molten (K, Na}NO; have been reported.

Previous studies of the lead(Il} halide complex formation in agueous melts were performed
in the presence of an excess of halide over lead(Il) or with nearly equal halide and lead(iD
concentration yielding stability constants for PbX', PbX,, PhXy etc.

The present study aims to formation of cationic complexes PbX' and Pb,X*". The
Jormation of lead(II} chloride and bromide complexes in molten Ca(NOy)»4.7H ;0 has been
studied by emf* and solubility measurements. The emf measurements were performed at 50,
60, 70 and 80°C by use of the Ag/AgX electrodes. From the measured emf the stability
constants P, for the process

mPE" + nX — PbuX,™"
were determined. Due to the low lead(ll) halide solubility, the emf measurements were
carried owt at low solute concentrations, yielding stability constants only for PbX" and PbX,.
Therefore, the solubility measurements of solid PbX; in the presence of an excess of lead(ll)
nitrate { cpy 2 cx/2 ) were applied to obtain the stability constants for Ph.X" and the
solubility product of solid PbX; The thermodynamic parameters AH' and AS® for the
disolution of PbX; and for the stepwise formation of the complexes PhX" and Pb:X*" were
estimated from the temperamre dependence of AG® = - RTInK,. The thermodynamic
parameters are compared with literature data for diluted agueous solutions and for

anhydrous and agueous melts.
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BME 2
A HASADO ELESZTO SEJTCIKLUSANAK MATEMATIKAI MODELLEZESE

Csikasz-Nagy Attila és Gyorffy Béla, IV. évf., Biomérnski Szak

Témavezetd: Dr. Novak Béla
BME, Mezdgazdusagi Kémiai Technoldgia Tanszék

Dolgozatunkban a Schizosaccharomyces pombe hasadd éleszidnél a sejtoszicdés és a
sejinévekedés dsszehangoldisdval foglalkozunk. Feladatunk az volt, hogy régi sejt-fizioligiai
kisérletek eredmeényeit modellezziik a Novék-Tyson modell segitségével.

Fanies & Nurse részletesen vizsgaltdk a hasado éleszté mérethontrolljdt a tdpanvagforrds
vidlioztatasdval biztositott kiilénbdzd ndvekedési sebességeknél és azok kizii dtmenetek sordn
(shift Idsérletek). A vizsgalt kisérletek két csoportra osztothatok aszerint, hogy a sejtek
szdamukra kedvezdbb ilietve kedvezdtlenebb kériilmények kozé keriiltek. A sejtszam ids
diagrammokbol kiszdmoltuk egy-egy sejt sejtciklusbeli pozicidjat valamint azt , hogy a shift
hatdsdra elmozdultak-e és ha igen akkor milyen mértékben a sejicikiusukban. A kapott
serkentéseket és késleltetéscket a sejiciklusbeli pozicio fliggvényében dbrazoltuk.

Ezek utdn a Novik- Tyson modellel szamoltuk azi, hogy Kiilonbdzd pozicoban lévd sejtek
hogyan reagdltak a kirnyezeti paraméterek véltoztatisira. Itt is abrazoltuk a kapott

serkentéseket és késleltetéseket a sejiciklusbeli pozicio fiiggvényében.

Az eredmenyeker értékelve megallapitottuk, hogy a modell megfelelden képes leirni a
valésdgot, sét azt is  megdllapitottuk, hogy a mitdzisos méretkontroll nem a kordbban
feltételezett 0,7-es sejiciklus pozicioban hat, hanem joval ez elén, koriilbelil 0,25-0,35-65

sejteiklus poziciéban.
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BME 22
A WEE1 ES 4 CDC25 GEN SZEREFE A HASADO ELESZTO MITOZIS
MERETKONTROLLIABAN

Sarossy Gabor, V. évf.

Témavezets: Sveiczer Akos
BME Mezdgazdasdgi Kémiai Technoldgia Tanszék

TDK dolgozatomban az 5. pembe sejtciklusat vizsgaltam, idgkihagydsos mikrofoto-
grafidval. Ezzel a modszervel a sejtek méretének iddbeli valtozdsdt lehet nyomon kbvetni, A
vizsgalat eredményeivel a sejtciklus modell egyes lépéseit szerettem volna igazolni.

A vizsgdlatok sovdn a figyelem a cdc2 géntermékre tereldditt, amely egy ciklin nevil,
periodikus fehérjével egy inaktiv komplexet képez (pre-MPF). Ezt a cde25 nevii fehérje képes
akitv dllapotba hozni, mellyel szemben a weel inhibitor hat. A cdc23 aktiviior és a weel
inkibitor mikédése jelenti a mitozis beinditasdnak sebességmeghatiroz lépését, tehdt itt
érvényesilnek a szabilyozdsra hatdssal levé kilonbézi. Az aktiv MPF Edzvetlen és kozvetett
utakon mdr képes a mitozis beinditdsara.

Az egy populdcicban él3 sejtek a kirnyezeni feltételeket is figyelembe véve home-osztizist
alakitanak ki, vagyis egy jellemzd méremél és adott ciklusidével osztdd-nak. A méretkontroll
lényege, hogy a sejt csak kitintetett értéknél osztodha, és az ettSl eltérs mérenielmek a cikius
Jolyamdn kompenzdlniuk kell a kiilonbséget. A Schizosach-charomyces pombe vad tipusi
sejtjeinél a méretkontroll a mitézisba lépés eldtt hat.

Dolgozatomban azt a feltevést szerettem volna bizonyitékokkal aldtimasztani, misze-rint a
mitgzis méretkontroll a weel vagy a cdc25 génterméken keresztiil hat. Ehhez két
duplamutdnst, o Decde25weel.50-t és a Dede23edel. 3w-t hasoniitottam Gssze. Annak
elddntésére, hogy a kentd kizil mégis melyik van hatissal a mérethontrollra, q
Dcde25cdce2. 3w duplamutdnst vizsgdltam. Ennél ugyanis a weel géntermék mitkodés-képes, a
cdc2y viszont a masikhoz hasonloan ki van vigva. A ksérleti adatok szerint itt mikédik a
méretkontroll. Ez csakis @ weel-gyel lehet Gsszefiiggésben, iehdt elmondhato, hogy a weel
géntermék szitkséges a mitdzis meéretkontroll létezéséhez, és annak egyik végrehajtoé eszhize
lehet. Erdekes jelenség volt megfigvelheté a Dede23weel 50 mutinsndl: a sejtek kaotikus
viselkedése a populicié csoportokra bomldsdat eredmé-nyezte, s a méretkontroll hidnya

ellenére egy viszonylagos homeoszidzist biziositof.
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JATE 22
BAZIKUS OLIGONUKLEOTID-FOSZFORAMIDATOK

Kupihdr Zoltan, LPhD hallgato

Témavezetd : Dr. Bottka Sandor
MTA SZBK Novénybivlogia

A szintetikus midositdsokat hordozé oligonukleotidokat u kbzelmidtban kidolgozott
molekuldris biologiai és terdpias alkalmazésok a figyelem kizéppontiaba dllitottak. A lebontd
enzimeknek ellendlls, j6 membrin-dthatolo képességgel rendelkezd és wgvanakkor a
bazisparképzés specificitdsat megdrzi szdrmazékok eloallitdsira iranyulé kutatds vilagszerte
komoly erdket mozgositott, Munkink e tirekvéshez kapesolédik : olyan szdrmazék
elddllitdsdra torekedtiink, melyben az eredetileg savas intermubleotid foszfitot semleges ill.

bazikus csoportid konvertaljuk.

O T H0~] i T

3 “3\
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T = Timin-1-il

Az abrdn bemutatott dimer foszforamiddior 16bblépéses oldatfizisii szintézis sordn a H-
Joszfondt kapcsolds médositott valtozatinak felhaszndlisival alakitotuk K. Az Rp és Sp
diasztereoizomereket preparativ  adszorpciés  kromatogrdfia  segitségével  Kildn-iilon
izoldltuk. Ezek 5°-védett-3-foszforamidit szdrmazékait felhasmmalva szildrd hordozin
alterndlé foszforamidat-foszfodiészier vdzat tartalmazé oligonukleotidokat dliftottunk els. A
szlereospecifikus modon KMalakitott 1ij vegyiileteket MS és NMR spelaroszidpia segitségével
karakterizaltuk, és vizsgdltuk a szubsztituensnek a DNS duplex képzésére kifejtett befolyasar.

Az eddigi vizsgdlatok alapjan az df vegyilettipus alkalmas lehet a génexpresszio antiszenz

tipusii gatldsdra,
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ELTE 26
KETTOS SPECIFICITASU BIOKONJUGATUMOK SZINTEZISE

Mihala Nikolett V. vegyész

Témavezetd : Dr. Hudecz Ferenc
Dr. Mezd Gdabor
ELTE-MTA Peptidkeémiai Tanszéld Kutatatécsoport

A virusok burokfehérjéje 16bb olyan peptidszakaszt tartalmaz, amelyek ellena-nyagvilasz
fiviltdsira afkalmasak. 4 szintetikus vakcindk kialakitdsa sordn ezért célszeri olyan
vegytiletek eléailitisa, amelyekben csupdn a hatds kivaltdsdért elsésorban Jfelelés epitépok
nagyszdmi: képici vannak jelen. Ennek érdekében kétféle bizonyitottan immu-nogén hatdsi
peptid epitopot kapcsoltunk eldgazé linct szintetikus polipeptidekhez. Az eltéré szerkezeil
epitop peptidek hordozéhoz vald egyértelmdi kapcsolisa meghiveteli, hogy a konjugdlis a
kéféle peptid esetében kiflionbizd funkcids csoportokon keresztill torténjen. Példéul az egyik
peptidet amidkdiéssel, a mdsikat diszulfidhid kialakitisdval kapesolhatjuk a hordozéhoz. A
diszulfidhid kétés Malakiidsdra széles kirben alkalmazott reagensek (SPDP, MBS) a hordozé
és a peptid kizé ékelbdve nem tették lehetové a kbzvetlen hordozé-S-S-peptid tipust
vegytletek eloallitasar. Ezt kiiszobil-heti K a S-3-nitro-piridinszulfenil-cisztein Cys(Npys)
alkalmazasa, ugyanis ez az aktivalt SH-csoportot tartalmazi vegyiilet egy mdsik cisztein tiol-
csoportjdval diszuifidhid kitést alakit ki,

Munkim sordn a Herpes simplex virus D1 glikoprotein 9-21 és 276-284 régiokbol
szdrmazd peptideket konjugdltam a Cys(Npys)-szdrmazék segitségével Rilonbizd eldga-zo
lancii  polipeptidekhez. Mindkét epitop peptid szintézise (CTVSSALLEDPVG™.NH,,
C’LKMADPNRFRGKD® !_NHy) szildrd Jazison, (MBHA-gyanta} Boc/Bzl technikdval térient.
Elsallitottam  (eldszor az irodalomban) az elégazé ldnci  polipeptidek  Cys(Npys)
szdrmazékail; vizsgdliam a szubsitinicior befolyisolo néhdny tényezdt (oldészer, kapcso-
Iészer) és az Npys-csoport siabilitasdt a kepcsoldsi és a hasitdsi kdriilmények Eozote
Teszipetideket alkalmazva kisérleteket végeztem diszulfidhidon keresztiil létrejovd kités
optimdlis reakcidfeltételeinek kidolgozdsdra, majd kapcsoltam a HSV 276-284 epitép peptidet
a hordozé molekulihoz. A kétés Iialkuldsonak eredményességét UV abszorbancia és

aminosav analizis méresekkel ellenéviztem.
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BME 10
HAZAI SAJTOK JELLEMZESE BIOLOGIAILAG AKTIV N-TARTALMU KOMPONENSEI
ALAPJAN

Hodosi Etelka, doktorans

Témavezets: Simonne dr. Sarkadi Livia
BME, Biokémia és Elelmiszertechnologiai Tanszék

A biogén aminok vizsgdlma az élelmiszeripari termékekben egyre nagyobb hangsulyt kap
napjainkban. Ezek a vegyiiletek az élelmiszerekben a szabad aminosavak dekarboxildldasdaval
keletkeznek és mérgezési tineteket vilthatmak ki az erve érzékeny egyéneknél Az
ételintoleranciaban szenvedd betegek szdma hazdnkban is névekeds szamot mufal.

A nemzetkizi irodalomban szdmtalun kbzlemény olvashaté a sajtok fogyaszidsa widn
bekivetkezet? mérgezési tinetekrél. A hazai sajtok esetén kevés adat taldthato erre
vonatkozogn.

Munkdm sordn o sajiok biogén amin tartalmdnak valtozdsdt vizsgallam a sajthkészités
technologiai folyamatdt nyomon kivetve, valamint adatokat gyijidttem a kereskedelmi
Jorgalomban kaphat érett sajtok elemzésével. A mennyiségi meghatirozéshoz az ioncserés
oszlopkromatogrdfids modszert alkalmaztam.

Eredményeim alapjén megillapithatd, hogy o technologiai lépések sordn nyomon
kévetheté a biogén aminok lkelethezése és mennyiségiik novekedése. A sajtokban nagy
mennyiségben fordul elé tiramin, hisztamin és putreszcin, Ez bizonyitéha annak a feltevésnek,
hogy a sajt készitése soran felhaszndilt starter kultirék aminosav dekarboxilaz aktivitissal
rendelkeznek. Az érett sajtok esetén taldlt koncentrdcid tartomanyok szintén aldtémasztick az
elobbi megdilapitast.

Osszegzésként elmondhats, hogy a felméré kwtatdst kivanatos tovabb Jolytatni a hazai
sajtok kirében és kisérletet tenni o starter kultirak megviltoztatdsira a biogén aminok

keletkezésének a visszaszoritdsa érdekében.
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BME 21
NATIV CELLULOZ HOZZAFERHETOSEGENEER VALTOZASA CELLULOITIKUS
ENZIMEKREL SZEMBEN, ELOZETES REAKTIV SZINEZES UTAN

Paszt Eva, doldordns

Témavezetok: Dr. Vig Andrds, Dr. Réczey Istvinné
BME, Szerves Kémiai Technologia Tanszék,
és Mezdgazdasigi Kémiai Technolégia Tanszék

Munkdm sordn ipari cellulézzal, pamuttal és négy realiv szinezékkel dolgoztam. Kisérleti
eredményeim alapjan megallapithato, hogy a szalhoz kovalensen kitétt szinezék csokkenti az
enzimes depolimerizicio hatékonysdagat. A pamuton kotétt szinezékkon-centricid névelésével
egyre nd a szinezékek enzimhatds-gatlo viselkedése. A legkisebb (0.1%) és a legnagyobb
(15%) szinezéktarialmi szdvet lebonthatosdga (konverzio) kozott szinezéktdl fiiggden 30-
70% eltérés van. Ahogy nivekedett a meghiiént szinezék mennyisége a szalon (esetleg a
szinezékmolekuldk beépitlésével léirejott keresztkotések egyidejd ldalakuldsaval), hgy egyre
csékkent a szinezett vendszerben az enzimmel bont-hato glikozidos kitések hazzaférhetdsége.
Az ipari celluléz és a pamut enzimes lebonta-sakor mért konverzickat értékelve megdl-
lapithaté, hogy a pamuton lényegesen kivebb konverzic érhetd el, mint az ipari cellulo-zon.
Ennek valoszini oka a két minta kezdeti ddlagpolimeriziciés foka kizti killonbség,

Ha a szinezett pamutszivetek enzimes lebontdssal oldhatova valt hanyadan kiton
szinezékkoncentrdcid  és  a  hagyomdnyos  kénsavas  lebontdssal  meghatdrozont
szinezékkoncentrdcio értékeket dsszevetjitk megfigyelhetd, hogy az enzimes inodszerrel kapott
koncentrdcio értékek magasabbak, mint a kénsavas médszerrel. Ez azzal magyardzhaté, hogy
a szinezés sordn a szinezékmoleluldk a szamulra hozzdférherd amorf tartomdnyban kitodiek
meg nagyobb részben, amely amorf tartomdny az enzim szamdra is jobban hozzdférhets és ezt
tudja lebontani. Az is megallapithats, hogy a cellulozhoz kotstt reaktiv szinezékek
koncentracicjanak novekedésével egyre csokkent a szinezell rendszer hozzaférhetdsége az
enzim szdmdra. Ennek kdvetkeztében a novekvs szinezélon-centracicval csékkent az enzimes
bontassal oldatba vitf fuzis illetve az oldhatatlanul maradt fazis szinezékkoncentrdciéi kozi
Jajlagos kiilonbség. Tehat ilyen folui depolimerizacioval csak a nagyobb szinezékmennyiséget

tartaimazo amorf részt és a kristalyos rész hozzaférheid feliiletét sikeriilt lebontani.,
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BME 9
IMMUNOANALITIKAI (ELISA) RENDSZER KIDOLGOZASA ES ALKALMAZASA NOVENYI
HORMONOK KIMUTATASARA

Hegediis Gyingyvér V. évf:

Témavezetok: Dr. Székdcs Andrds, Dr: Laszlo Elemér
BME, Mezigazdasagi Kémia Technologia Tanszék

A Hsérletek célkitiizése az volt, hogy egyes ndvényi hormonokra, a zeatin-ribozidva (ZR) és
az izopentenil-adenozinra (IPA) optimaliziljuk egy kifeflesztés alatt Gll6 immunanalitikai
kvantitattv kimutatasi modszert, majd a kimutatdsi paramétereket a rutin felhasznilds
szdmdra rogzitsitk. Emellett a kimutatist a gyakorlatban, novényi kénnyezési nedv
(xylemnedv) mintdn is alkalmazni kivintuk.

Két citokinin csaladra végeztem el az FLISA teszt optimalizaldsdt. A mikrotdlcak ér-
kenység optimdlis értékét. A két hormon eltéré modon reagdlt az érzékenyitési koncent-rdcid
csokkentésére, bar a titerériekek nagysdgrendje egyik hormon esetében sem vil-tozott. A
titerérték a ZR esetében az érzékenyités csdkkenésével pdriuzamosan, enyhén emelkedert, mig
az [PA esetében ilyen tendencia nem mutatkozott. A kisérletek alapjin meghatdrozott,
optimalis érzékenyités melletti titer és ICsy értékeket rendre meghatiroz-tam. Az optimdlis
érzékenyitési korcentrdciok mellett a ZR és az IPA esetében is egy-egy lemezen megvizsgaliam
hat-hat kiilonbozé iddpontban vett szérum titrdldsdt, majd gat-lisdt. A kisérietek az egyik
hormon szérumjai kozott sem mutatiak szamottevé eltérést.

A két kdolgozott maidszer eldnye a hormoncsalédok specifikus viselkedése, mely az
immunanalitikai eljards hatdrozott eldnye mds analitikai modszerekhez (pl. HPLC) képest. A
keresztreakciok ‘eredményekdppen elmondhatd, hogy a ZR-ra érzékenyitett lemezen a ZR
mellett esetleg elgfordulé IPA a célhormon kimutatdsit nem zavarja (ez forditva is igaz). A
ZR-ra érzékenyitett lemez kizardlag a zeatinra és a zeatin-ribozidra mutat szimoftevé
érzékenységet. Az IPA-ra érzékenyitelt lemezen elvégzent keresztaktivitdsi vizsgalatok azt
mutattak, hogy az IPA-ra és a 2-IP-re az érzékenység kizel azonos, a modszer zeatinra és
zeatin-ribozidra egydltalin nem érzékeny, s szimottevd hereszire-akciét csak a kinetinnel
{6,8%) és a benzil-adeninnel (3,5%) mutar. A vizsgalatok alapjan lathato, hogy a standard

maodszer laboratoriumi koriilmeények kbzot jol alkalmazhaio,
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BME 24
INERT FELULETEN A BAKTERIUMOK KOTODESET STIMULALO GENEK
MEGHATAROZASA ESCHERICHIA COLI MODELLEN

Vagdsi Mcnika, V. évf., Bioldgus mémok Szak

TémavezetS: Dr. Csikor Zsolt
BME, Vegyészkari Fejleszté Laboratorium

A dolgozar az 1996-os tanévben a Framcigorszagi Lyoni INSA-n tortémt féléviikall-
gatdsom sordn sziletett. 4 futaté munkdit @ Mikroorganizmusck Moélekuldris Genetilijo
Tanszék kutatd laboratoriumdban végeztem, Philippe Lejeune professzor vezetésével.

A bicfilmek gyakorlati jelentésége sokrétl. Fgyrészt a bioldgiai szempviztisztitdshan a
megfeleld baktériumok segitségével biofilmes baktériumigyat hozhatunk létre és a
mikroorganizmusok segitségével szerves anyag lebontast végezheriink. Mésrészt viszont a
biofilmek kalakulisinak kiros hatisa is lehet, ha példiul a csatorniban elszaporods
baktériumokra vagy az orvosi miszereken és legfoképpen az emberi szervezetbe betilietett
protéziseken elszaporodé mikroorganizmusokra gondolunk.

A munka cé[ja olyan gének fellantatdsa, izoldlésa és lokalizaldsa volt amelyek szerepet
Jatszanak a baktérivmok felszini kitbdésében. Elsé lépésben a felileti kitédes Iétrejottét
stimuldlé géneket inaktivéliuk egy specidlis profag, a Mu dX a gazdabaktériumba valé
beiktatdsa révén.

Masodik Iépésben kidolgoztunk egy festési modszert (kristdly ibolya festés) melynek
segitségével ki tudtuk szelekrdlni a nem kitdds bakérivmokat. Hat ilyen mutdns nem tapadd
baktériumot sikeriilt izoléInunk.

Végil a bejuttatott Mu dX génszekvencia pontos helyét probalmuk meghatirozni a nem
tapads E. coli mutdnsok kromoszémdjin. Két mutdns eseiéhen sikeriilt lokalizdlni a Mu dX
ponlos helyét, igy néhdny a kitodésben részivevé gén helyzetét is lokalizaltuk.

Egy teljesen mds jellegil munkival is foglalkoztunk. Azt akartwk megtudni, hogy a
baktériumok feliilethez vald kiiédésében van-e szerepe az oxigén jelenlétének. Azt az
eredményt kaptuk, hogy aerob kiriilmények kozo1t is kialakul biofilm (bdr kevésbé stabil és
vastag). Bz olyan szempontbil tekinthetd fontos elSrelépésnek, hogy kordbbi cikkek alapjin
azt feltételezték, hogy az anaerob dliapot bedllta stimulélta a primer biofilm kepzéshez

szitkséges géneket.
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ELTE 22
ARUTFAZIS FEHERJEK KVANTITATIV MEGHATAROZASA HEPG? SEJTEK
FELULUSZOJABOL ELISA MODSZERREL

Tobisch Zsuzsanna

Témavezetd: Bosze Szilvia, tudomdnyos segédmunkatdrs,
dr. Hudecz Ferenc a kémia rudomdnyok doktora, mdomdnyos tandcsads

Edtvés Lordnd Tudomdnyegyetem
Természetiudomanyi Kir, Kémiai Tanszékcsoport

4 citokinek multifunkciondlis szolubilis hatéanyagok, amelyek fontos szerepet jétszanak a
seftek kozotti kommunikdcic megvalosuldsdban, A célseftekre specifikus receptoraikon
keresztiil hamak. Az interleukin-6 molekula ezen fehérjecialdd egyik képviselfje. A molekula
185 aminosavbol éllo elsidleges szerkezete ismers, receptorkptodésben szerepet jiiszo régioi
viszont nem. A fehérjében eddig elsésorban pont- és deléciés mutdnsok segitségével - két
olyan, az N- illetve C-termindlis kizelében elhelyezkeds régiot valoszintsitetiek, amelyeknek
szerepiik lehet a fekérje receprorkitodésében. Az interleukin-6 egyéb funkeisi mellett fontos
Sszerepet fatszik a maj dltal termelt akutfazis fehérjék szintézisének szabalyozdsdban. Célunk
az N-termindlis région beliil az interlewkin-6 hatds kivaltdsdért felelds szakasz lokalizélasa a
Sfehérfe és a szintetihus peptidek mdjsejtek fibrinogén termelésére gyakorolt hatdsdnak
dsszehasonlitdsdval. Ennek érdekében olyan dilapold peptideket készitettiink, amelyek lefedik

sejivonal) végeztik, dsszehasonlitva a peptidek hatdsdt a spontdn illetve interleukin-6
indukdita fibrinogén szintézisre. Ily modon a sejteket 10-16-10-12 mol koncentrdciéban
kezeltiik peptidekkel onmagukban, valamint I oérds peptidekkel tortént eldinkubdlas utin
interlenkin-6 fehérjével. 24 cra miltan a sejtek felibiszdjabol mértiik a fibrinogén
mennyiségét ELISA iesztekkel. 4 kezdeti eredmények azt mutatjok hogy a peptidek
koncentrdcidfiiggd modon képesek a HepG2 sejiek fibrinogén termeld képességét
befolydsolni. A hatds mértéke a kérdéses peptid 19-43 région beliili elhelyezkedésétol fiigg.
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JATE 20
VEZETO POLIMEREK SPEKTROELEKTROKEMIAI VIZSGALATA

Krivin Emese, V. éves vegyész hallgato

Témavezeté : Dr. Visy Csaba egyetemi tandr
Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Fizikai Kémiai Tanszék

Az elektromos vezetés és a szerves polimerek (milanyagok) egyiittes emlitése mintegy hisz
évvel ezelStt még paradox gondolatnak tint. Ma mdr ismertink vezetd polimereket, ezek kizé
tartozik a polipirrol is. Jelen munkdnkban célként tiztik ki a vezetS polipirrol elektrokémiai
elgdllitdsdt a monomer vizes oldatdnak oxiddcidjaval, fovibbd a vezetd filmi tulajdonsdgamak
spektroelekerokémiai vizsgalatat.

Az elektrokémiai oxiddcio sordn a monomerbdl gydikationok keletkeznek, amelyek
egymadshoz kapesolodva elvileg folyvtonosan konjugdlt polimert adnak. A képz6dé film szines,
redoxi dtalakuldsait s2invdltozds kiséri. Igy mind az elekirokémiai polimerizécid, mind a film
atalakitisai spektrofotometridgsan kbvethetSk. A vezets dllapotban képzdds polimer
elektroneutralitsdt az oldat anionjai biztositjdk. Az dltalunk alkalmazott anion a dodecil-
szulfar (DS), az irodalom alapjén a filmben immobilizall, eltala kivalo vezetési sajatsagu film
készithetd.

Kisérleteinkben azt vizsgaltuk, hogy a film sajatsdgai hogyan figgenek az oxidacio paraméte-
reitdl (gramsiriség, DS koncentrdcio). Az dramsiriség hatasdt vizsgdlva megallapitottunk
egy hataréricket, amely alatt nem eredményes az elekiropolimerizacio. A kiindulasi
monomeroldat DS koncentrdcidjdt viltoztatva meghatdroztunk egy koncentrdciorartomdnyt,
amebmek alkalmazdsa esetén spekirdlis tulajdonsagok alapjan optimdlis filmhez jutunk. 4
vezetd film redoxi sajdtsdgait — stabilitisi és reverzibilitasi szempontbol — kiilénbdzd
aniontartalmii oldatokban vizsgdalk. Megallapitonuk, hogy a polipirrol/NaDS film redoxi

dralakitdsa sordn a feltételezett kiztitermék kialakulisa spelaralis dton is kbvethetG.
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KEE |
A KORNYEZETSZENNYEZO NEHEZFEM IONOK HATASANAK
VIZSGALATA AZ IZOMMUNEA ANAEROB SZAKASZARA

Csaldri Judit IV. éves okieveles élelmiszeripari mérnok

Konzulens: Dr. Kosary Judit egyetemi tandr
Kertészetl és Elelmiszeripari Egyetem Kémia és Biokémi Tanszék

A kirnyezetszennyezés mériéke, ezen beliil a nehéz fém ionok mennyisége, az egész vildgon,
igy Magyarorszdgon is egyre nd. Fzek a nehéz fémek dltaliban nem egyenkéni, hanem
kiilonbizd kombindcickban fordulnak els.

A kdmyezeti szennyezés visszaszoritdsinak egyik eszhbze a kérnyezetszennyezi anyagok
egészségileg még nem drtalmas kornyezeti koncemtracicjinak, mint hatiréridinek
megdllapitisa, ennek (llands ellendrzése és betartdsa. E hatirértékek megszabdsihoz
elengedhetetleniil sziikséges a nehéz fém ionok biolégiai hatisainak, illetve azok biokémiai
harterének ismerete. A biokémiai hatdsok dltaliban oz egyes enzimekre gyakorolt aktivalissal
vagy gdtlissal jellemezheték a legjobban. Az  enzimaktivitds befolydsolhatésiga
modellkisérletekben végzett enzimkinetikai vizsgdlatokkal igen jol megdllapithato.

Eddig igen sok enzimet vizsgiliak meg ebbSl a szemponthol, de az esetek tilnyomé
tobbségében a méréseket kizardlag egyetlen fém ion, illetve egy fém ion és egy kirnyezetet
szennyezé szerves vegytilet kombindciojival végesték 15bb, fem ion egyidejii jelenlétében
végzelt vizsgalatokrol csak elvétve szamoltak be.

Munkdm sordn laboratdviumi korilmények kizott végzett enzimkinetikai mérésekkel
vizsgdltam a kérnyezet szennyezd nehéz fém ionok, elsGsorban a réz, kadmium, nikkel, kobalt
és a krom ionok, valamint azok kilonbozd kombindcidinak hatdsat az izommithodeés anaerob
szakaszdra, elsdsorban a glikolizis kulcsenzimére, a foszforfruktokindzra, valamint a laktit
dehidrogendzra. Megvizsgdltam, hogy az eredmények milyen kapcsolathan dlinak azokkal az

irodalmi adatokkal, amelyeket az egyes fém ionokra kizéltek.
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BME 12
RACEM ALKOHOLOK O,0'-DIRENZOIL.-2R, 3R-BORKOSAVVAL KEPZETT KOMPLEXEN
KERESZTUL TORTENO RESZOLVALASA, A KOMPLEXEK TERMOANALITIKAI ES
RONTGENDIFFRAKCIOS VIZSGALATA

Kassai Csaba V.évf. Szerves és bio. vegyipari Szak

Témavezerék: Dr. Kozma David, Dr. Fogassy Flemér
BME, Szerves Kémiai Technologia Tanszék

Dolgozatomban kirdlis alkoholok O,0"-dibenzoil-2R, 3R-borkdsavval képzett komplexein
keresztiili reszolvalasat vizsgaltam, valamint a keletkezent komplexek termoanalitikai
(TG,DTG,DSC) és rantgendiffrakcios vizspalatival foglalkoztam.

A dibenzoil-borkésavat mindeziddaig csak bazikus karakterii vegyiletek reszolvaldisara
alkalmaztik reszolvdlé dgensként, vacém alkoholok kozvetlen komplexképzéses, szdrmazék
nélkili reszolvdldsa nemesak elméleti szempontbdl lehet érdeskes, de gyakorlati szempontbol
is, mivel ezidaig a DBBS-nal lényegesen dragabb agensekkel volt lehetséges ezen alkoholok
komplexképzésen alapul reszolvalasa.

Vizsgdlataim alapjin ugy taldltam, hogy mig a modellvegyiilethént kivilaszion négy
alkohol koziil egyik sem képer kristilyos komplexet a borkésavval, addig a dibenzoil-
borkdsavval mindegyik stabilis komplexet képez, és miuian a komplexképzés sztereospecifikus,
igy a dibenzoil-borkdsay alkalmas racém alkoholok reszolvalisdra,

Racém alkoholok és dibenzoil-borkdsav reagiltarisdaval kapott alkohol-dibenzoil-borkésav
komplexek termoanalitibus vizsgdlatat is elvégeztem.

A TG és a DTG vizsgalatok szerint a komplexek mindegyikében 1:1 molardnyban van jelen
az alkohol és a komplexképzd.

Egykristaly-rantgendiffrakcioval a mentolos komplex szerkezetét sikeriilt meghatarozni, a
stabilis kristdlyszerkezet kialakulisat ebben az esetben a hidrofob kdlesdnhatdsok is segitik,

Ezen iij reszolvdldsi eljdrdsra taldlmadnyi oltalmat kértiink {Kozma D., Fogassy E., Kassai
Cs.: 3546/95 alapszdami magyar taldlmdnyi bejelentés], valamint az eldzetes eredményeket o
Chemical Commumnications-ben ismertettiik [Kozma D., Bocskei Zs., Kassai Cs., Simon K.,

Fogassy E.: J. Chem.Soc. Chem.Comm., 733 (1996)].




176

BME 13
MANDULASAV-ESZTEREK RESZOLVALASA KOORDINACIOS
KOMPLEXEK ALKALMAZASAVAL

Katona Zoltan, okd. vegyészmérnok

TémavezetSk: Mravik Andrds, Dr. Fogassy Elemér
BME, Fizikai Kémia Tanszék, Szerves Kémiai Technoldgia Tanszék

A kirdglis vegyiiletek optikai izomerjeinek elédllitisa szdmos iparilag is alkalmazon
megoldis sziletett. A Budapesti Miszaki Egyetem Szerves Kémiai Technologia Tanszékén
Mravik Andrds vezetésével - host-guest komplex- (il tartardt-sé} képzésével-  sikeresen
megoldotuk egyes racém karbonsavszérmazekok enantiomerjeinek elvélasz-tésit a (—)-0,0"-
dibenzoil-L-borkésav savanyi- és semleges kalcium séjét felhasznélva .

Az ivodalom szerint a racém mandulasavat kiralis bdazissal reszolviltak, A mandulasav-
észterek egyik antipddjdt enantio-szelektiv redukcioval optikailag nagy tisztasigban allitostak
eld. Munkam sordn megvizsgdltam, hogy a racém mandulasav metil-, etil-, benzil- és fenetil
észterének antipédjait el lehet-e vilasztani a kalcium-hidrogén-(2R,IR)-0,0 -dibenzoil-
tartardttal enantio-szelektiven képzett komplexein keresziil,

A kristalyos komplexek eltérd mértékben oldédnak etanolban. Elsdllitéskor oldészer-
elegyek alkalmazisa kedvezobb stabilitast, oldhatosagi komplexek;zt eredmeényezett, A
komplexképzés kézegének viltoztatdsa befolydsolia a Ca-hidrogén-(2R,3R)-0.0 -diben-zoil-
tartardt fémionjaval koordindlodott enantiomerek szamdt és az enantioszelektivitdst.

A racém metil-mandeldtot etanol—aceton oldoszerelegyben képzett Ca-hidrogén-(2R,3R)-
0,0 -dibenzoil-tartarat-2(metil-(R)-(—)-mandeldt) komplexen heresztiil reszol-véltam. A
komplexbél -amelyben az enantio-szeleltivitast magyardzé koordinativ- és hidrogén-kotések
alakulnak ki- egyszeri dthristalyositas utdn optikailag tiszia metil-(R)~(-)-mandeldtot nyertem
Jo termeléssel. A komplexképzés anyaligiabol a tikorképi enantio-merhez jutottam. A
kisérletsorozatban a tobbi észter reszolvdlhatosigar is bizonyitottam. A komplexek
szerkezetdre termoanalitifai vizsgdlatok evedményeibol kivetheztettem.

A modszer egyik felhasmaldsi terilete: o-hidroxi-savak reszolvildasa észter-szarmazékon
keresztil Az enantiomer-elvilasztds sordn olcsé reszolvald dgemst haszndltam fel Az
eredmények beilleszthetok a kutatdcsoportban korabban felismert és vizsgalt 4f enantiomer-

elvalasztasi modszerek sordba.
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ELTE |
POLIETER-SZULFON) KEMIAT MODOSITASA

Szerzdk: Csesztregi Tamds, Erdédi Gabor

Témavezetd: Mathé Arpad
ELTE TTK Kémiai Technologiai és Kornyezetkémiai Tanszék

A membrinképzé polimerek kémiai modosiidsdval lehetéség nyilik a membrdnok
Jellemzdinek javitdsdra. Vizes fézisok elvélasztdsdndl a membrdn szdrletieljesitménye
Javithato a hidrofilitds névelésével, hidrofil csoportok beépitésével. Munidnk soran poli(éter-
szulfon)-on  (-[-CeH4-S02-CeH4-0-]-5) végeztink ilyen tipusi dtalakitdsokat., Mds
poliszulfonokon  végzett ksérletek szerint a hidrofilizdlds egvik legiobb mddszere
karboxilesoportok beépitése a molekuldba, azonban a fenti polimeren még nem valdsitotiok
meg ilyen dtalakitdst annak rendkiviili stabilitisa miatt. A karboxilcsoportok bevitelét ket
kiilinbézé modon  probaltuk megvalositani: litialast kiveté COg-os bontissal, illetve a
brémozott szarmazék nitrilezésér kovetd hidrolizissel. A bromozott szdrmazékbol Hridldson
keresztiil szintén karbonsav készithetd.

Az elsé reakcidit legfobb akaddlya, hogy a polimer nem oldddik a litidlashoz haszndlatos
élerekben illetve szénhidrogénekben. Azonban THF és hexametil-foszforsavamid 1:1 ardnyi
elegyében oldva a polimert majd ezt -30 °C-on THF-nal higitva -70 °C hdémérsékleti
polimercldatot kaphatunk, amely a szokdsos médon litialhato, majd reakcicba vihetd szén-
dioxiddal. Az ezt kivetd hidrolizis utan térhalosodas nélkiil kapjuk a PESU karboxilezent
szdrmazékdt.

A kbzvetett modszernél eldszér a bromozdsi lépést vizsgaltuk. A4 bromszubsztiticié sordn
degradacié is lejatszodik, melyre a MALDI-TOF technikaval felvett tomegspektrumok
utalnak. (Ezen felvételekbol hasznos informaciokhoz jutottunk a kindulasi anyag dsszetételét
illetben is) Az NMP-s oldatban CuCN-dal végzett Br-CN csere soran a hiémerseklet
emelésével eldtérbe keriil a dehalogénezddeés, amely a termékek Br-tartalmabol és IR
spektrumdbol Mthaté, A nitrilezett szdrmazék hidrolizisét kénsavval végeztik szulfolinos
oldatban. A szulfolin alkalmas oldoszer a polimer nitrdlasahoz is, melyet 10026HNO;-

25%0oleum elegyével sikeriilt megvaldsitanunk.
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JATE 2
HEXANIZOMEREK ELVALASZTASA ZEOLITOKON

Bozso Zsolt 5. éves vegyész hallgaté

Témavezetok: Dr. Haldsz Janos, Dr. Kiricsi Imre, Dr. Tasi Gvula
Jozsef Antila Tudomdnyegyetem, Szeged, Alkalmazott Kémiai Tanszék

Kivling adszorpcics tulajdonsdguinak kiszonhetden a szintetikus zeolitokot elter-jedten
haszndljak ipart elvilasztasi folyamatokban, Kilondsen gazelegyek szét-valasztasaban. A
hagyomdnyos adszorbensektdl elléréen a zeolitok porusrendszere egy-séges. 4
porusbejararok méreteik alapjdn hatéroljék be uzokat a molekulgkat, amelyek adszorbedlodni
képesek. Ezért a zeolitokat olyan elegyek szétvilasztdsira hasznaljék, mint amilyen oz
izotopkeverékek, izomerkeverékek vagy kémiailag nagyon hasonls mo-lekuldk keverékei. Az
adszorbedlods molekula mérete és alakja mellett mas faktorok is befolydsoljdk a katékony
adszorpeiot. Hyenek a zeolit csatorndiban, firegeiben elhelyez-keds kationok mérete,
polarizdlo erefe és természetesen a homérséklet és a nyomds.

Feladatul tiztik ki  annak tanuiményozisit, hogy a mordenit mellett ZSM-5 tipusii
zeolithsl is készitstink olyan vilozator, amellyel a 2,3-dimeril-butdn, 3-metil-pentén elegy
szétvilaszthato. Erdemes hangsilyozni, hogy mindkét izomer kiitikus molekula-atmérdje kizel
azonos, 0.56 nm, s mindkettd befér az emlitett zeolitokba. Ez teszi ezt az elvalaszidsi folya-
matol érdekessé.

A K,Ng-mordenit és a K, Na-ZSM5 eléllitdsa is, a zeolitok Na-formdjabél, folyadék-fazisi
ioncserével tortént. A mérésekhez 47 cm hosszi, 2 mm belsd dimérgjii kvare ko-lonndt
haszadltam, amit Na-mordenitbdl 2,07 g 0,5 mm, K, Na-mordenithsl 1.97 g 0.325 mm, K Na-
ZSM-35-bol 2.24 g 0.325 mm dtlagos szemcseméretil (Sltettel t5liditem meg .

Megdllapitottuk, hogy a Na-mordenit nem alkalmas a Kittzott elvalasztisi feladar
megvalositasahoz. K* becserélése a zeolitha nagymérélii javuldst eredményezett. A kapott
adatok tikrézik azokat az alapveié adszorpciés sajdisigokat, amelveket egy adszorbenssel
wiltdtt oszlopnak minatnia kell. Azt tapasztaltuk, kogy K Na-mordeniten a hémérséklet
esikkentésével tudtunk teljes szepardciot elérni, mig K Na-ZSM-5 zeoliton nem volt
elvalaszidsi probiléma. Bebizonyiioituk, hogy nem a porusok dtmérdjében ¢ Na'-K' ioncsere
Sfolytdn bekivetkezd esetleges csokkenés a f§ oka annak, hogy ilyen magas hémérsélleten

hexdnizomereket zeoliton szét lehet vdlasztani.

i
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JATE 12
SZELEKTIV OXIDACIOS REARCIOK TANULMANYOZASA
TITAN-SZILIKALIT KATALIZATOROKON

Horvdth Anita, V. éves vegyész hallgato

Témavezeti: dr. Halasz Jinos docens
Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Szeged, Alkalmazott Kémiai Tanszék

Napjainkban egire né az igény a szintetikus kémia szdmos teriiletén olyan zeolit- és mds
mikrapérusas katalizétorok irdnt, amelyekkel specialis céltermékek dllithatok eld. A
racsatkolé atomok izomorf helyettesitésével széles kiorben foglalkoznak; az ily médon
elgallitort katalizitorok kdziil példaul a titdn-szilikalit szamos szelektiv oxiddcios reak-ciéhan
eredményesnek bizonyult. Az irodalom azonban nem egységes annak megité-lésében, hogy a
modositott zeolitok aktivitasa milyen feliileti centrumhoz rendelhets.

Vizsgdltuk a titdn-tartalmui ZSM-5 szerkezetid zeolitkatalizito-rokat a n-hexdn hidrogén-
peroxiddal tirténd atalakitdsdban. Az oxidiciét az adott reak-cididS letelte utin a termékek
és a kiinduldsi szubszivat gazkvomatogrdfids analizisével kbvettiik, a hidrogén-peroxid kon-

Az irodalommal teljes dsszhangban a reakcio eredményeként 2- és 3-kexanol illetve 2- és
3-hexanon képzddését tapasztaltuk, bizonyitva ezzel a katalizator szelektiv tulajdonsdgar. A
kisérleti kiriilményektdl figgden hiilonbozé ardnyban kaptunk alkoholokat és ketonokat, ezek
ardnyaval jellemezhetd a reakcidrendszer.

A munka igazi célfa azonban az volt, hogy a katalizdtorok aktivilésakor alkalmazott
kiggetési hémérséklet befolpasolja-e az oxidicics reakcic jellemzéit. Megallapitottuk, hogy a
hikezelés homérsétletétdl fiiggoen a termékszelektiviidsok eltérnek, tehat feltérelezhets, hogy
nem a szerkezetbe teljesen (izomorf helyettesitéként) beépiilG titan a kaalitifus centrim, ha-
nem a himérséklet hatisdra omnan részben "kilohGddtt”, de még nem azonositoft feliileti
alakular.

A tovabbi kinduldsi anyagok (ciklo-hexdn, 2-metil-pentin, n-heptin) hidrogén-peroxidos
oxidacidjaban kapott eredmények is bizonyitiak, hogy a katalizdtor hékezelésének

homérséklete befolydsolia a kemo- és/vagy regioszelektiviidst.
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ELTE 4
FERROELEKTROMOS FOLYADEKKRISTALY ELEGYEK VIZSGALATA

Szabd Edit I. doktoranda

Témavezetd: Fodorné Dr.Csorba Katalin és Dr. Varga Imie*
MTA-KFKI Szilardtestfizikai Kutatointézet, ¥*Edtvos Lordnd Tudomdnyegyetem

Napjainkban haszndlatos kijelz6k nematikus folyadékhristilyt tartalmaznak mdirix
anyaghként. Azonban ézek nagy hdirdnya, hogy kapesolisi idefik 3-100 ms.
Tulajdonsdguk javitdsdra ilj, gyors kapcsolasw kjelzéket kivamnak kifejleszteni,
amelyek ferroelektromossdgot mutatnak, és ps nagysdgrendi iddtartam alait kévetik
az elektromos tér vidltozdsat. Munkim célja, gyors kapesolasi  FijelzGlkben
Sfelhaszndlhato tobbkomponensi ferroelektiomos folyadékkrisidly elegyek eléallitisa és
azok termikus  tulgjdonsagainak  tonulmanyozdsa volt.  Ezem  elegyekmek
szobahdmérséklet kiriili széles homérséklei-tartomdnyon beliil enantiotrop kirdlis
szmektikus C fizissal valamint kristély-kirdlis szmelailus C* kirdlis szmeltikus A*-
kirdlis nematikus N*-izotrdp fazisszekvencidval azaz:

K->SmC*->SmA*—»N*-1
kell rendelkeznisik.
Vizsgdlataimhoz éit kirdlis és két akirdlis folyadéldristdlyt haszndltam fel.

Az (8)-[4-(2-Kl6r-3-metil-butanoil-oxi)-fenil]-4'-n-oktil-oxi-benzodt és deciloxi
analdgiat felhaszndlva két komponensii elegyeket készitettem tGbb koncenirdacioban.
Majd a két anyag eurektifus elegyét felhaszndlva hiaromkomponensii elegyeket
allitottam eld kilonbozé koncentracioban alkalmazva az Ssszetevdket. Vizsgaltam a
Sfolyadékkristilyok tirzsének valtoztatdsdval a kaport fazisszekvencidt.

A 4-n-alkoxi-fenil-4-n-alkoxi-benzodt homolog sor két tagjanak elegyitésével vjabb
kétkomponensil elegyeket készitettem, melyekhez kiilinbézd kirdlis komponenseket
adtam (6bbféle koncentrdcioban. Igy tizenhét hiilonbozd Osszetételii két, hdrom és
négykomponensil elegyet dllftottam eld és wnulmdnyoztam a  ferroelektromos
tulajdonsagok megjelenését.

Az dltalam vizsgdlt iizenhét Kirdlis és akiralis, kilonbozd tomegszdzalékos elegyek
kéziil nyole, szobahdmérséklet koriili széles hémérséklet-tartomanyban SmC* fazissal
és a kivant fdzisszekvenciaval rendelkezett, amelyeken tovabbi fizikai vizsgdlatokat

végeztink.
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VE 7
MOTOROLAJ ADALEEOK SZINERGIZMUSANAK VIZSGALATA

Kis Gabor és Szabo Csongor, IV. évfolyam, vegyészmérndki szak

Témavezetd: Dr. Bartha Laszlo docens
Veszprémi Egyetem, Asvinyolaj és Széntechnoligiai Tanszék

Az wtohbi éviizédekben a személy és haszongépjdrmil motorok nagy fejlédésen menrek
keresztiil. A mai adalékkutatds egyik célia, hogy oz alkalmazott kiilonbozo kémiai szerkezetd
adaléktipusok  kélcsinhaidsait megismerve és Iihasmmdlva minél hatékonyabb  adalék-
kompoziciokat alakitsunk K. Didklkdri munkdnk sordn kilonbdzd tipusid  adalékok
olajoldatban  létrejovd  kilcscnhatdsainak vizsgdlatival és ezen kilesénhatésoknak a
Jemfeliiletek  kozotti kenési viszonyokar befolydsole kivetkezményeinek  vizsgdlataval
Joglalkoztunk.
kolcsonhatast viszkozitds mérésekkel igazoltuk. Az adalék kompozicidkat Fourier Transz-
Sormdcids Infravords spektroszkdpids modszerrel is tanulmanyoziuk. A stabilitésvizsgalatokat
a gyakorlati igénybevételnek megfeleld kiriilmenyek kizott, a kopasvizsgalatokat négygolyos
késziiléken végertik. A kopdsfeltiletek morfologiai és Gsszetételi jellemzdit  scanning
elekironmikroszkoppal hatiroziuk meg.

Az FTIR vizsgalatokkal igazoltuk, hogy vildgosan kimutathaté kblesonhatds alakult ki a
szukcinimidek és a cink-dialkil-ditio-foszfét (ZnDDP) kdzéitt. A mérési eredményekbdl arra
kdvetkeztettiink, hogy a ZnDDP mind hostabilitis vizsgalar, mind mechanikai nyirdsstabilités
vizsgdlat soran stabilizdlta az elSzéleg kinlakult asszocidtumokat.

A mai egyre szigorods kirnyezetvédelmi eldirdsok miatt a feflesztéselmél a fémtartalmu
adalékok alkalmazdsinak erdteljes csokkentéséve tovekednek. Az evedmények alapjin ezt a
fejlesztést azonban csok odvatosan lehet végrehajtani, mivel a ZnDDP  igen hasmmos
nidajdonsdgii  adaléknak  bizowyult és o felhaszndlisival készitett horszerii adalékolt
motorolajok képesek kielégiteni a mai fejlett motorkonstrukciok kendolajokkal szemben

timasziott kbvetelményeit,
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JATE 11
ALKILAROMAS VEGYULETER LANC- ES ATALKILEZEST REAKCIO!
ZEQLITKATALIZATOROKON

Hoffinann Eufrozina Andrea, V. éves vegyész hallgaté

Témavezetd: Dr. Haldsz Jénos docens
Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Alkalmazott Kémiai Tanszék

Szamos fontos intermedier dllithaté els allilaromds vegyilletek katalitikus  ldne-
alkilezésével. Ilyen példaul a p-xilol és 1-butén reakcidiaban képz6ds 1-(p-tolil)-2-metilbutdn,
amely gyirizdrodisi reakcioval 2,6 dimetil-naftalinng alakithaté. Ez utobbi vegyiilet
felhasznilhato  folyadékkristdlyok  készitésére, vagy dikarbonsavwd oxiddlva a
polikondenzdcics miiszalgydrtas egyik lehetséges alapanyaga.

A f6 alldlezési reakcic mellett azonban szdmolnunk kell kiilinbéz8 datallilalasi reakcick
Sfellépesével is, amelyek a termékszeleltivitast csélkentherik,

Munkdnk sordn p-xilol 1-buténnal iorténd alkilezését tanulmdnyoztuk. A vizsgdlatokhorz
Na/Na¥ bizikus katalizatort hasznaltunk, amelyett "in situ" allitottmk eld, NaN3i-dal
impregndlt Na¥ azidlartalmanak hébontdsdval, Bz a katalizdtor rendkiviil érzéleny a levegd
03, CO3 és HyO fartalmira, ezért a méréseket inert (Ny gdz) atmoszférdhan végeztik. A

katalitikus reakciot allodgyas és Berty-tipusu réaktorokban valésitottuk meg 100-350 °C
hdmérséklettartomanyban, atmoszyférikus és kéizepes nyomdson. A fellépd dralkilezddési
Jolyamatokat toluol és etilbenzol Na/Na¥-on véghemend reakcididval modelleztik,
ésszehasonlitva ezt a NAY és a HY katalizatorokon lejdtszédo reakciokkal. A termékelegyet
gaziromatogrdfidsan analizdituk. A katalizatorokat derivatogrdfids, romtgendiffrakcics, IR,
ESR, 23Na NMR mérésekkel jellemeztiik.

A kapott eredmények azt mutattdk, hogy az alkalmazost Ikisérleti kbrilmények mellett
bazikus katalizatoron az alkilezés kis konverzidval, de nagy szelektivitdssal valdsithato meg.
Valdszintisithetd tovabbd, hogy a Na/NAY-on csekely mértéhben végbemend dtallildlist
reakciok nem a feliileti bazisos aktiv helyeken mennek véghe, hanem a "maradék” Brinstedt

saveentrumokon.

H
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JATE 28
INDIUMMAL ES GALLIUMMAL MODOSITOTT MIKROPORUSOS KATALIZATOROK
SZEREPE A KONNYU SZENHIDROGENEK ATALAKITASAIBAN

Rozmaniiz Péter, V. éves vegyész haligato

Témavezetd: dr. Halasz Janos docens, dr Kiricsi Imre egyetemi tandr
Jozsef Attila Tudomanyegyetem, Szeged, Alkalmazott Kémiai Tanszék

A kéinnyi szénhidrogének célszerd felhasznalasi lehetGsége az oligomerizdcios-ciklizécios-
aromatizdcios reakcilépések sordn kialakulo komponensek elGallitisa, melyek azutin
molorhajtéanyagként, vagy szerves vegyipari koziitermékként keriilnek értékesitésre. Ezek a
reakcick csak katalizétorok jelenlétében mennek véghe megfeleld szelektivitissal, és ezekben a
regkcidkban a modositott zeolitok és a kitdmasztolt szerkezetii rétegszilikdtok lehetnek
hatdsosak.

A diddkSri munka folvaman folyadék-, illetve szildrdfizist-ioncserével dllitottunk el
indium és gallium tartalmu ZSM-3 szevkezetit zeolitokat, illetve indium és gallium tartalmu
Keggin-ionokkal kiramasztott montmarillonitokat.

A katalizitorokon a kivethezi fizikai-kémiat vizsgalatokat végeztik el: fajlagos feliletet
hatdroztunk még nitrogén adszovpcioval, infravoris spektrumokat vettiink fel, derivatografids
és rantgendiffrakcios vizsgilatokat végeztiink.

A fenti vizsgdlatok eredményeibdl megdllapitotruk, hogy az alkalmazott ioncsere és
hékezelési kériilmények mellett lehetdség van az dimenetifém-ion beépiilésére a ZSM-5 eredeti
szerkezetének megiartdsa mellett.

A katalizdtorok aktivitdsat impulzus mikédési mikroreaktorral a n-hexdn oligomerizdcids-
ciklizicios-aromatizacios reakcicidban vizsgdltuk. A megfelels altivitast katalizétorokat
Jolyamatos mikidési differencidlis realiorban részletesen is tanuimdnyoztuk, ezzel lehetdség
nyilott az optimalis reakciokiriilmények meghatirozdasan nil a mechanizmus részleteinek

elemzésére is.
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VE 1
SZAKASZOS POLIMERIZACIOS REAKTOR SZABALYOZASA FUZZY -SZABALYOZOVAL

Abonyi Jdnos, V. évfelyam, vegyészmérniki szak

Témavezetok: dr. Szeifert Ferenc, dr. Nagy Lajos
Veszprémi Egyetem, Vegyészmérnoki Kibernetika tanszék

A korszerii folyamativanyito rendszerek elterfedésével a szakaszos technoldgiak ismételten
az érdeklédes eldterébe keriiltek. Elonytik elsdsorban rugalmas szerkezetitkben jelentkerik. A
gyors adapiiciés készség dra viszont a nehéz irdnyitdsi problémdk sorozatban valo
megjelenése (sorvendi vezérlések, instacioner allapot, sth.).

A dolgozat e problémak kézil e szakaszos polimerizdcios reaktorok himérséklet
szabdlyozdsdval foglalkozik, Az ilyen tipustt technologidk homérséklet szabdlyozdsa gyakran
bonyolult, mivel a rendszer fizikai, kémiai wmlajdonsagai, mint példaul a hékapacitds,
viszkozitds, reakcidsebesség valtoznak a reakcii periédus sordn.

Munkdnkban egy habositoit polisztirol elddllitdsdra alkalmas szakaszos technologia
lokdlis szimtd hémérséklet szabdlyozdsdra Takagi-Sugeno fuzzy szabdlyozd algovitmuso-kat
Jejlesztettiimk K. A megolddst két szabdlyozd algoritmussal hasonlitottunk Jdssze: a
hagyomanyos PID szabdlyozdssal és egy a priori prediktor-korrekior elven miitéds
szabdlyozoval.

A szabdlyozdsi algoritmusckat a MATLAB szimuldcids szofiver kirnyezetébe beépitett C
nyelven ivi szimuldtor és a MATLAR Simulink, Fuzzy és Optimization Toolbox-ok segitségével
valosttottuk meg, illetve teszteltik.

Tapasztalataink szevint a hagyomdnyos szabdlyozdstechnikai megoldasok (PID
algoritmus, adaprdcio) Takagi - Sugeno fuzzy strukttirékba leképezhetdk, illetve tovdbb
Sfefleszthetok, ugyams a szabdlyozé miikidését jellemzd teljesioményindex 5 - 20 %-os
Javuldsat értiik el a készitett fuzzy szabdlyozok alkalmazdsdval.

Az ilyen tipusit Takagi - Sugeno alkalmazis megfeleld eszkiz lehet ott, ahol a mdr miikéds
szabalyozasi algoritmust szeretnék felvaltani egy jobb, hatékonyabb, nemlinedris szabalyozdsi
algoritmussal, és nem dll rendelkezésre elegendd a priori informdcié modell alapt szabalyozo

létrehozdsdhoz,

s
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ELTE 2
POLIAROMAS SZENHIDROGENEK MEGHATAROZASA IPARI SZENNYVIZEKBOL

Javorszky Eszter, V. vegyész

Témavezeto: dr. Torkos Kornél
ELTE TTK, Kémiai tanszékcsoport, Altaldnos és Szervetlen Tanszék

Aluminiumkohok szennyvizének poliaromas szénhidrogén (PAH) tartelmat hatdroztam
meg. Az aluminiumkohoban ugy keletkeznek PAH-ok, hogy az elektrodok kitéamyagiul
katranyt hasznalnak, melyet azutin kiégetnek. Az égés sordn kelethezett flistot vizes moscn
vezetik keresztiil. Ezt a vizet és a koho kdrnvékén Ievs talajvizet vizsgditam.

A PAH-ok meghafdrozasa tobb lépésbSl Gll. 4 mintaeldkészitést és a mérést
nemzetkdzileg is szabvdnyositordk, Ellentétben ezen modszerek nagy oldoszerigényével, egy
olyan tjfajta extrakcidt végeztem, a szildrd fazisi mikroextrakciot (SPME), melyhez nincs
sziikség oldoszerre, gyors és kevés mintdt igényel (10,0 mi).

Az US4 Enviromental Protection Agency (EPA) listdjin szereplé 14 PAH-of mértem. A
SPME folyamaténak a lényege, hogy egy meghatdrozott vastagsigban fesetemben 30 mm)
poli(dimetil-sziloxdn)-nal boritott kvarcszdlra (fiberbe} a szerves komponensek feldisulnak.
Mivel @ PAH-ok nem illékonyak, ezért immerzics technikat alkalmaztam. Az egyensily bedlita
utdn a fiberen abszorbedlt anyagokar a gdzkromatogrdf Injekiordban  termikusan
deszorbedlom.

A vizsgalando anyagokra EPA-t6] szdrmazé individuglis standardok dlltak a
rendelkezésemre. A metanolos térzsoldatelegy és kélszer desziilldlt viz segitségével a
langionizacios detekior (FID) vdlaszjelét kalibraltam, Az abszorpcic szobahdémérsékleten
toriént.

Az 6t mintabol Gsszesen nyole PAH-ot mdtam kimutami, 1-10 mg/l koncenirécio

tartomanyhan.
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ELTE 20
KLOROZOTT BENZOLSZARMAZEKOK VIZSGALATA
TALAJ- ES TALATVIZMINTAKBAN

Takdts Zoltan, IV. vegyész

Témavezets: dr. Torkos Kornél
ELTE TTK, Kémiai Tanszékesaport, Altaldnos és Szervetlen Kémiai Tanszék

A munka célja a Budapesri Vegyimiivek élial két Baranya megyet helyszinen (Hidas ill.
Garé kizség kizelében) okozofi, veszélyes hulladéknak mindsiild klorbenzol szenmyezds
Jelszimoldsa kapcsin felmeriilé analitikai problémak megolddsa volt. Ez magdba foglala a
megfeleld mintatdroldsi, illetve -elSkészitési , és mérési eljardsok Kdolgozdsdt is. Az
eljdrasokkal szemben igen sok kbvetelmény meriilt fel a pontosségot, id3- és anvagigényt,
ifletve az alkalmazhatésagot illeten.

Els6 lépésként gazkromatogrdfids analitikai modszert dolgoziam ki a vegyiiletcsoporira,
Optimaliziltam a mérés kirillményeit a leheté legjobb elvilasztas érdekében. A detektilis
MS, FID vagy ECD téchnikaval tortént.

Masodik Iépésben a szakirodalom és sajat Gtleteim felhasmalasaval a mintaeclokészités
optimilis modjat dolgoztam Ii, amellyel a vizsgdlandé komponensek vizminta esetén 1,
talajminta esetén 10 ppt koncentrdcioiol kvantitative analizdlhatok. (A vizsgdlt mintdk
SzennyezGanyag koncentrdcidja a talajmintikban 100ppb-100ppm, a vizminiékban lppt-
10ppm tartomdnyban volt.) Vizmintdk analizisénél L/L extrakciot, immerzics és headspace
SPME-, talajmintdfndl EPA 625 szabvény szerinti extrakcict, Soxhlet extrakeior és szildrd
Jazisra drdolgozott purge&kirap extrakciot alkalmaztam.

Ezen eredmények segiiségével olyan komlex analitikai eljdrasrendszert allitottam Gssze,
amellyel ismeretlen Gsszetételii talaj- és talajvimminta Morozott benzolszérmazék (vagy

hasonlo vegyiiletcsopory) tartalma rutinszeriien és igen nagy pontossiggal meghatirozhato.
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MISKOLC LEVEGOTISZTASAGI HELYZETE
Romen Rendta, Somio Edina IV, évfkohomérndki szak

" TémavezetSk: Dr. Raisz Ivan és Dr. Lénart Laszld
Miskolci Egyetem, Fizikai Kémiai Tanszék

Miskolc levegdtisztasdgi helyzetérdl a meteorologiai tényezdk és a saqjdtos foldrajzi
elhelyezkedés figyelembevételével probaltunk képet altkoni. Az utébbi évek mind élesehben
vetik fel a kornyezetvédelem teriiletén a levegd tisztasdgdnak kérdését Mivel az elmult
években Miskolcon az ipar meghatdrozo szerepet 10ltott be, igy ohatatlamd felmeril a kérdés,
hogy a termelfi tevékenység hogyan befolydsolia a varos levegdiének mindségét,

Munkdnk célja az volt, hogy Miskolc példdjin keresztiil 6sszefiggéseket dllapitsunk meg a
légszermyezd anyagok koncentrdcidja, a meteoroligiai paraméterek és néhdny dzem terilleti
elhelyezkedése kizott. Mindezek mellett még figyelembe vettiik a kozlekedés jérmiforgalomtsl
fiiggd, valamint a lakossdg tiizelési tipustol fliged légszennyezs hatdsdt is.

A vdros teriiletén elhelvezkeds hat monitoring dllomds havi adatai alapidn vizsgdliuk a
levegdben lévG szennmyezd anyagok koncenmtrdcidjat. A légszennyezd komponensek kizill a
nitrogén-moncxid, a nitrogén-dioxid, a kén-dioxid és a szén-monoxid koncentrd-cidjdval,
illetve a portartalommal foglalkozturk. Ezen, illetve a meteoroldgiai adatok alapjin
késziteitiink diagramokat, amelyekb6l magunk vontunk le kovetkeztetéseker.

A meteorologiai tényezik figyelembevételével megdllapithatd, hogy példcul a nitrogén-
monoxid koncentrdcidja a napsiitéses ordk szémdval és igy a hémérsékettel, valamint a
pdranyomdssal forditott ardnyban dll. Az elmilt évek eredményeit dsszevetve a mérési
adatokkal ugy tinik, hogy Miskelc levegdmindsége nitrogén-dioxid és kén-dioxid
szempontjab6l javull. Ez azonban az ipari termelés visszaesésével magyardzhaté és nem a
kdrnyvezetvédelem hatékony tevékenységenek kivethezmenye.

Mivel eddig mds, hasonls jellegii felmérés és értékelés nem t6riént a vdrosra vonatkozian,

igy segitségiil szolgd! a Polgdrmesteri Hivatal Kirnyezervédelmi Osztdlydnak munkdjdban.
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JPTE |
A DRAVA NEM VEDETT HOLTAGAINAK VIZMINCOSEGT
ALAPALLAPOT FELVETELE

Buchert Eszter IV. biologia - német, Koczdn Katalin V. bioldgia

Témavezetdk: Dr. Majer Jozsef, Horvath Gyéz6
Janus Pannonius Tudomanyegyetem, Okoldgia és Allatfoldrajzi tanszék

Vizsgalatainkat a Duna-Drdva Nemzeti Park hatdrain kivil esé, de ahhoz kizel fekvi, a
Drdva folyéval tébbé-kevésbé kapcsolatban dllé holtigakon végeztitk.

7 holtagban ( Mattyi-to, Hétedra, Ddzsonyi-t6, Majlath-pusztai horgészts, Zalata, Vijis,
FelsGszentmdrion-Mrivica) mértiik a vizek alapdllapotdra jellemzé kémiai Ssszeteviket, tigy
mint: vezetSképesség, pH, oldott oxigéntartalom, dsszkeménység, harbondtkeménység,
biolgiai oxigénigény, kdlium, kalcium, nétrium, magnézium, szuifil, Horid, karbondr,
hidrokarbondt-, nitrit-, nitrér-, ammoninm-, klorofill-a tartaiom.

A kapoti adatok alapjan megszerkesztentiik a vizek Maucha-féle csillagdiagrammjdt, és
Jellemeztiik halobitasuk, szaprobitisuk és trofitasuk alapjan.

A vizek tilnyomérészt Ca-Mg-hidrogénkarbondt iontipustiak, jellegiik a vezetShépességiik
alapjin béta-oligohalobikus és alfa-oligohalobifas kbzétt ingadozik. Osszsétartalmuk a Drdva
Jolyééndl joval magasabb. Trofitds szempontjibsl a Hotedra vize a legjobb éllapotiumig a
Mattyi-téhan erds eutrofizdcié van folyamatban. Trofitisi és szaprobitisi értékeket figyelembe
véve a Mattyi-to és a Majlathpusziai-horgdszio a legszennverzettebbek, itt a legnagyobb mérishi
a horgdsztevékenység és a partmenti degradicis.

Tovabbi vizsgalatokra van szitkség annak megdallapiidsira, hogy e szennyvezddések alkalmi
Jellegiiek vagy pedig hosszii tivon fenndiléak.

Eredményeink alapjin azt a kivetkeztetést vontuk lé, hogy Duna-Drava Nemzeti Park
terifletén kiviil es6 holtdgak kozott is van védelemre érdemes. Az egyes holtdgak esetleges
késobbi védetté nyilvimitdsdra, ezzel egyiitt dllapotuk javitdsira benmyijtando javasiat

aldtamaszidsdra és kdolgozdsdra természetesen tovabbi monitoring vizsgdlatokra van szikség.
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VE 8

A LEGKORI SZENNYEZODES TERJIEDESENEK SZIMULACIONA ALLANDO ES

VALTOZO VISZONYOK MELLETT, KORNYEZETI SUGARTERHELES BECSLESE
Nényei Arpid

Témavezeto: Dr. Kanydr Béla
Veszpremi Egyetem
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VE 2
KORNYEZETBARAT FLOKKULALOSZER ALKALMAZASA IVOVIZTISZTITASBAN

Csdsz Katalin, V. évfolvam, Kérnyezemmérnoki szak

Témavezerd: dr. Dencs Béloné
Veszprémi Egyetem, Vegyipari Mitveleti Tanszék

A Balaton menti telepiilések ivoviziik egy részét a 16 vizének felhasznalasival biztosttjck.
Jelenleg: az  ivoviztisatitas  deritési  lépésében  szintetifus  flokfulélszereket
(segédderitdszereket) alkalmazak a lebegd anyagok és az algdk eltdvolitisara. Nydr végi
algavirdgzisok idején ezek mennyisépés novelni kell a megfeleld tisziitas érdekeben; ez viszont
megndvell a tisztitott vizben maradd vegyszer mennyiségét, ami egészségiigyileg
kifogdsolhats. A Veszprémi Egyetem Vegyipari Miveleti Tanszékén egy kutatdcsoport
Joglalkozik természetes alapi: flokkuldloszerek kifejlesztésével. Fzek a keményitd alapi
Sflokkiddloszerek kikiiszobilhetnék ezt a problémdt; igy lehetdség nyilhat oz eddig hasmali
vegyszerek helyetiesitésere.

A tanszek munkatarsai laboratoriumi kisérletekben vizsgdaltik az dlialuk kifejlesztetr
GREENFLOC 213 anionos flokiuldloszer iilepitési tulajdosdgait, majd iizemi kisérletet
kezdemeényeztek a DRV balatonfiiredi telepén. Ebbe a munkdba kapcsolédiam be én is. A
Iisérletre oktoberben keriilt sor, ekkor az eddig haszndlt poliakrilamid szérmazékot az wf
szerrel helyentesitesték. A kisérlet sordn az iizemben eléivt izemeltetési paraméterek mérésén
il 2 ordniént meértiik a deriteit viz zavarossigdl, naponia a nyersviz zavarossdgdt, a nyers-

A mérési eredményeket Gsszehesomlitottuk az tizemi  ksérletet megeldzd  honap
eredményeivel. Megdllapitotiuk, hogy a flobkuldlészer képes volt a kovibban hasmaélt
segédderitdszer helyetlesitésére, és pozitiv eredményeket kaptunk az algaeltavolitdst illetéen
is, a keményité alapii szer ezen a teriileten hatékonyabbnak bizonyult,

A4 Kisérlel bebizonyitotta, hogy a GREENFLOC 213 alkalmas lehet a segédderitGszer
kivaltasdra, azonban tovdbbi kisérletekre volna szitkség, hogy mds tizemi kériilmények kozott

is bizonyithato legyen a j6 tisziitdsi hatdsfok.
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BME 3
KOZREMUKODES ATOMEROMUVI SZHLARD RADIOAKTIV
HULLADEEK MINOSITESEBEN

Doleschall Fruzsina, Jarosi LaiszIo, Kiss Katalin, IV. évf.

Témavezetdk: Dr. Gresits Ivan, Dr. Ormai Pé.zer
BME, Fizikai Kémia Tanszék, Paksi Atomerémii Ri,

Munkank egy azota mar bevezetelt ipari eljards részhutatdsi eredinénye.

Dolgozatunk témdja napjaink egyik igen éget kérdése, 4 nukledris ipar és kutatdsok dltal
termelt hulladékok elhelyezése. Mi a paksi atomerémiiben kelethezett kis- és kozepes
aktivitdst hulladékok mindsitésével kapcsolatban végeztiink vizsgalatokat, méréseket gamma-
spektroszkopias modszerrel,

A rvadioakitv  hulladékok mérésekor informdaciokat tudunk szerezni egy radioaktiv
hulladékkal teli hordo belsejérél, azaz arrdl, hogy milven és mekkora aktivitdsu izotopok
vannak benne. Ezdltal a megfeleld hulladék elhelyezés kellé biztonsdggal megtervezhetd, és
végre is hajthats a késSbbickben,

A Paksi Atomerémii RT. egy 1j magus szinvonalt, csicstechnikat képviselG hordomindsité
berendezést vasdarolt ennek megvaldsitasa érdekében, melyhez hasonlé berendezés a vilag
csak néhdny atomerdmiivében iizemelt eddig. Ezzel a rendszervel mértink dltalunk dszedlitott
modell hordokat, tanudmanyozva igy az uf meéréstechnika elényeit és hiba hatarait.
Vizsgdlatainideal, méréseinkkel adatokar  szolgdltattunk az  erdmiinek, de emellent
megismerhettik és elsajatithattuk egy az ipari csucstechnikat képviseld mérdberendezés

millcGdietésér és mitkddési elvér.
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VE I5
A MECSEKT URANBANYA ZAGYTAROZOINAK REKULTIVACIOS ELEMZESE

Vdrkonyi Zoltan, V. évfolyam, kirnyezetmérngk szak

Témavezetd: Dr. Kanydr Béla tanszékvezetd egyetemi tandr,
Veszprémi Egyetem, Radiokémia Tanszék

4  Mecseki  Ercbanydszati  Villalat (MEV) uranbinydszati  tevékemységének a
kormdnyhatdrozat szerint 1997-ben virhaté megsziinése kovetkeztében szitkségessé valik az
ércbanydszattal és -feldolgozdssal kapcsolatos teriiletek rekultivacija. A MEV 1992 dta végzi
a medddhanyok Kérnpezettdl 15r1énd elszigetelését, a jelenleg is folyo érchitermelés miant
azonban a potencidlisan lényegesen nagyobb lakossigi sugdrterhelést okozd zagytirozdk
rekultivaldsa még nem kezdddon el Ez tehdt ma egy olyan rodioaktiv kirnyezeti
szennyezideés, amely felszdmoldsdirol végleges déntés még nem sziiletett, ézért nem érdektelen
megvizsgdini a lehetséges alternativikat.

A megfeleld rekultivicids eljdrdsnak megfelelden csékkentenie kell a sugarzdsi sziriteket,
meg kell akadilyoznia a felszin alatti vizek elszennyezbdését, emellett biztositania kell az
élShelyek visszadllitdsdt, a tdjbaillesziést. A tudomdnyos kutatomunka sordn az egyes fedési
alternativik esetén Kalakulo lakossdgi sugdrterhélést szamitdgépes szimuldciés program
segitségével a kivitelezést keivetG ezer évben modelleztik. A feddréteg vastagsdginak
meghatirozdsukor figyelembe vettiik, hogy a MEV feriiletén nagy mennyiségben 4l
rendelkezésre rekultivilatlan meddgérc, amelynek also fedérétegkent 1or1énd felhasznilisa
csohkenti a rekultivacic kiltségeit.

Az elemzés kimutatta, hogy a feddréteg legalibb 1 m vastag kell, hogy legyen, amelyben a
medddérc tartalom ném haladhatje meg a 10%-ot. A fizikai fedést kovetd nivényesitéshez
erdei fenydvel, mezei juharral elegyes fekete fenyd allomany telepitését taldlk optimalisnak.

Az elvégzett kiltség-haszon elemzés alapjan megdllapitottuk, hogy az ICRP sugarterhelés
miatt bekdvetkezd egészséghirosodasbol sidrmazé kiliségre vonathoze afinkisat alapul véve
a befeltetés megtérilése mintegy 130 éven bekil virkatd. Az elvégzeit elemzés virhatoan

felhasznaldsra keriil a MEV rekultivicidra vonatkozé végleges dintésének meghozatalakor,
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JATE 5
AZ ALLIL-ALKOHOL ADSZORPCIOJANAK ES REAKCIOINAK VIZSGALATA
Y-FAU TIPUSU ZEOLIT KATALIZATORON

Chikdn Viktor IV. éves vegyészhallgatd

Témavezetdk: Dr. Kiricsi Imre egyetemi tandr, Dr. Haldsz Janos docens
Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Alkalmazott Kémia Tanszék

Az allilalkohol Y-tipust: (elsésorban HY) zeoliton végbemend reakcioit mdr (Ghben
tanulmanyoztak, de ezideig nem tortént infravords-spekiroszkopids adszorpcios és katalitikus
komplex vizsgdlat. Ezen hiatus potldsdra vizsgdltuk ezt a reakcict FHY, NaY és KOH-dal
impregnalt Y zeoliton impulzusreaktorban, tovabbd adszorpeididt tanulmdnyoztuk infravérés-
spekroszkopids modszerrel,

Az infravorGs-spektroszikopiis mérésekbdl kideriili, hogy a felileten adszorbedlt allil-
alkohol mennyisége az id6 fiiggvényében. csokken, tehdt HY-FAU zeoliton reakcicba lép,
melynek felilletén 200 és 300 °C-on I-propanolt vagy izopropanolt valdszinfisitetriink
dtmeneti termékként.

Az impulzusreakiorban végzett katalitikus mérések alapjin megdllapithato, hogy a HY és
Na¥ hasonls termékeloszlist ad. Ez annok tulajdonithaté, hogy mind a két kilonbézd ionokat
tartalmazé mintdban taldlhatoak Bronsted- és Lewis-savcentrumok eltérd ardnyban ugyan, de
a reakcié kezdeti stddiumdban ezek hatdsa érvényesil. A mérésekbsl kideriilt, hogy az elsd
néhany impulzus fBleg propéni eredményez. Ezeken a katalizitorokon aceton és benzol is
kelethezik, melyek szelektivitdsa a reakcio sorén maximum gorbe (3-7 impulzus koriil) szering
vdftozik. Bdzikus jellegt kotalizdloron ezek a reakcick nem jatszédnak le. Nagy
impulzusszdmokndl az oxigéntartaimi vegytiletek mennyisége (1-propanol, izopropanol és
akrolein) megnién. HY-FAU zeoliton az impulzussorozat vége felé az izopropanol vilt
szignifikanssa, mig NaY-FAU zeoliton az akrolein. Az akrolein képzédése nem a Bronsted
savcentrumokhoz rendelhetd, ami a NaY és HY szelektivitési kiilonbséghdl lithato.
Véleményiink szerint a propén képzddése a felilleti Bronsted sav centrumokhoz rendelhets
mégpedig ugy, hogy allil-kationon keresztiil felileti oligomerek képzédnek és ezek bomlisa

propénképzodésr eredményez.

H

il
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JATE 19
HALOGENTARTALMU SZENHIDROGENEK BOMLASA Y-ZEOLITOKON

Kollar Tibor, IV éves vegyész hallgato

Témavezetoh: Dr. Kiricsi Imre egyetemi tanar, Konya Zoltan PhD hallgato
Jozsef Attila Tudomanyegyetem, Alkalmazott Kemiai Tanszék

A Montreali egyezmény szerint 1996 jonudr 1-161 tilos minden olyan anyag gyértdsa és
felhasznilisa, amely kirositia a Foldet kiriilvevs ozonpajzsor. Igy. egyre inkibb elétérbe
keriil a megléve és az 1995-ben még legydrtott, de fel nem hasznglt freonok
megsemmisitésének  problémdja. Nehimy, a megsemmisitésre kidolgozott technologiai
megoldds madr ismert. Ezek kiziil az elégetés vagy heterogén katalitibus bontds ldtszik a
legegyszeribben kivitelezhetinek (a katalizdtor nélkili elégetés hatalmas energia szitkséglete
miatt azonban a heterogeén katalitifkus eljards kidolgozdsa feltétleniil sziikséges).

A zeolitkatalizdtorok freonok bontdsaban megfeleld aktivitissal rendelkeznek, azonban
élettartamuk nem kelégitd. Ezt a kedvezdtlen tulajdonsigot killonbdzé ionoknak o zeolit
ioncserepaziciiba tortend becserélesével lehet javitani. Vizsgdlataink célja az volt, hogy
megismerfik a zeolitok sav-bdzis tulajdonsdganak hatdsdt d freonok bontdsi rveakcicira és
ezdital kbzelebb keriilfiink ezen katalizdtortipus gyors dezaktivdloddsdanak megértéséher,

Munkank soran CCly, CClyFy, CHCIFy ill CFy gazok adszorpcicjat vizsgaltuk Na¥
illetve az ebbbl ioncserével elGallitott Cu¥, CrY és HY zeolitokon infravéris-spekiroszkopids
médszerrel. A savassdg domi@ volta egyértelnitien bebizonyosodott, de jelentSs Hilonbségek

mutatkoziak a kilgnbézé dtmenetiféemiont tarialmazé zeolitok aktivitdsaban is.
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BME 7
KORNYEZETKIMELG ELELMISZERIPARI TECHNOLOGIAK

Lenkei Tiinde, Miké Eva, V.évf, Szényi Monika, IV, évf,

Témavezetd: Nagy Jozsef
Budapesti Miiszaki Egyetern, Biokémiai és Elelmiszertechnolégiai Tanszék

4 dolgozat kbrnyezet kiméli élelmiszeripari technologidkkal, ezen beliil a tej- és hiisi-pari
hulladékok mellékiermékek- mint  kornyezetszennyezék- hasznositdsinak lehetS-ségeivel
Joglalkozik. A tefipar és husipar kbrnyeretvédelemmel kapcsolatos kérdései két szakteriilet
szerint vizsgalhatok:

LViz és szenmyvizgazdilkodds: A hisipar az egész élelmiszeripar teriiletén belil a
legjelentdsebb viszennyezd. A legnagyobb gondot a husipari szenmyvizek lebegdanyag-
tartalma, a zsirtartalom és az ammoniatarialom jelenti, A tejipar is igen jelentds vizszeny-
nyezd ipardgnak tekinthet a tejipari szenmyvizek gyors rothaddképessége, kitting baktérium
tapoldat jellege miatl.

a.) Szennyvizek csokkentésének lehetSségei: mezdgazdasdgi célii hasznositds
(eldntizés), eldtisztito rendszer épitése
b.) Szennyviziszap hasznosithatéséga: komposzidlés, injektilds, égetés.

2 Hulladékgazdilkodds és melléktermék feldolgozis: A tejiparban az iré a vajgvdrtis
melléiterméke, amely 1t vajra szamitva kb. 12001, a tejszin mennyiségének 50-60%-a. A savd
a sajt- és a firégydrtas mellékterméke, a feldolgozott tef 70-90%-ét adja.

A sovdny tef nem tekinthetd teljes mériékben mellékterméknek, mivel a tej valamennyi
alkotorészét tartalmazza, ezért feldolgozdsa elengedhetetlen. Tejipari mellék-termékeket a
Jelentds fehérje, zsir, tejevkor és dsvanyi anyag tartalom  figyelembe vételével
takarmdnyozdsra: 6, savipor, sovdmytej, emberi fogyasztdsra: savéital, tejfehérie-
koncenfrdium, saft, bird, ipari céira: tejcukor, kazeingydrtds haszndlhatjuk.

A husipari  hulladékok, mellékiermékek kizill legjelentsebbek: vér, sz8r, bér,
szaruképletek, csont, gyomor, belsGségek, bél. Nagy fehérjetartalmuk kovetkeztében szinte
valamennyi husipari hulladék, melléktermek felhasznélhato takarmdnyozdsi célra. Emellett
hasznosithaté a csont zselatin, vagy enyv-eldallitdsdra, a bél ragasztott bél elééllitasdra,
valamint a gyomor és belsdségek ipari kendmdjas készitmények elddlliisara és

gvogyszeralapanyagkent is.

fl
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BME 16
REGENERALHATO SOABSZORPCIO TOLTOTT OSZLOPON

Marki Edit, okl. vegyészmérnik

Témavezets: Békdssyné dr. Molndgr Erika, Bagyi Istvdn
KEE, Elelmiszeripari Miiveletek és Gépek Tanszék
BME, Vegvipari miiveletek Tanszék

A kén-dioxid kinyerésére napjainkban alkelmazott nagyipari eljarisok. az olcsé reagenst
felhasznalo, nem regenerdlhato abszorpcidkat alkalmazzdk. Ezek hdtrdnya, hogy a reakcic
sordn keletkezett termékelmnek csak Iis részét wmdja az ipar feldolgozni, nagyebb részét
depondini kell. Az abszorpcid jelemtdsége a pdzfisztitis és a szigorodd kirnyezetvedelmi
el6irasok miatt né. Az dltalam alkalmazott regenerdlha-té abszorpeids eljards lényege, hogy a
reqgens az abszorp;:ié utin djra felhaszndlhato, mert a regenerdlis sordn a kén-dioxid nagy
toménysegben kihajthaté az oldatbol. Munkdm célja:

- A Raschig-gyiirivel téltott oszlop hidrodinamikai rulajdonsdgainak vizsgdlata és a
hémérsékiet hatisinak mérése levegdindtrium-citrat pufieroldattal.

- Miveleti paraméierek, velamint a nitrium-citrat pifferoldat-Gsszetétel hatdsdnak
tanulmdnyozdsa a hidrodinamikdira és a kén-dioxid abszorpeiora.

- Megmértem a 15116t oszlop hidrodinamikdjat (nyomasesését és folyadék hold up-jdt} a
Jolyadék és a gdzterhelés széles tartomdnydban nétrium-citrdt pufferrel és vizzel. Az
eredményeket matematikat modellben fogalmaztam meg.

— A folyadék és a gz bemend homérsékletének viltoriatasdval mértem az abszorpcid
szempontjahdl lényeges homérséhleti viszonyokat, azaz a folyadék és a gz hillését az
oszlopban, valamint a kolonna homérsékletprofiljst, Korreldcickat dolgoztam ki a folyadék és
levegt hillésének, illetve az oszlophdmérséklet mifveleti paraméterektdl valo figgésének
szdmitdsara.

- Levegd-SO; gaz keverékével és ndtrium-citrdt pufferrel kiillinbizoé miiveleti paraméterek
mellett mértem a (6l abszorber hatdsfokdt, Viltoztattam a gdz és a folyadék dramdt, az
oszlophémérsékleter, a giz és a folyadék Gsszetételér. A SO; kinyerési hatasfokit a fenti
paraméterek figgvényében matematikai modellben fogalmaztam meg, melyben a mérés sordn
viltoztatolf paraméterek szerepelnek.

- Elékisérleteket végeztem a pufferoldat regenerdlasira.
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ELTES
A NIKKEL ES A VANADIUM KEMIAT FORMAINAK MINCGSEGT ES MENNYISEGE ANALEZISE
OLAJTUZELEST EROMU KORNYEKEN VETT SZALLOPOR MINTAKBAN

Keinczy Béla VI (V) évf vegyész
ELTE Tormé oy Katr Keémici Technoloeic s Ko tmizi Tansadh
Dot mankeim sorin a szizhalombettal Dunamenti Erdmii Re. mididése sordn helethent és az Allami
Nepegészsigiigyi és Tisstiorvosi Seolgdlat (ANTSZ) il Sxizhalombatian vett komyezetsaennyen’s porok telies
.‘ l Er.-é.at “1’]@)} .-,‘E E”i EL’F"é i_anlwés'a rﬁ. —
e éx isier iellerzisdt v o

A sadlliport a KS 302-es tipusti kasaid impekaoras mintavevd késaildidel gyiitondk dssze, mely a 02 um-
estd] a 16 |im-esig terjedd aevodinamiked dimérS tartomdnyban, nyolc folozatban tetie lehetdvé a szemcsék

ilasetisd

Az analitik vizsgdlaiolat indhidiy csatokisi pl sforrissal ellitot opita emisszids spek serrel

. A i forma meghatéronisit, az a speciesek b W akcids visgrlaiokkal
vizsgrilirn, amely nagy tomegben dllt rendelkezésre. A vanddium & a nikkel koncentricicia ebben a anyagban
47 dletve 1,2 tomeg % (sinfemre sedmitiy). Kémici formejukat tekingve a 15 vanddivm komponens a vizoldhato

s, migg ikl elsicl ielsulfitként vanjelen,

A szdlioporok vizsgrilatahoz a fentiek figyelembe vételével szelekeiv kiolddsi eljdrist dolgoztam K. Enmek sorin
a sabGkon és az impakior teflontiresain felfogott anyagot desztillal vizel, 0,2 M-os amménium-acetétial fletve
0.2 M-os anmonium-oxalitial, 0.2 M-os komplexormal, 2 M-os sésawial 1:1 higitasi salétromsawal és
finityvizzel kezeliem. Megdllapi hogy a.szill iniikbean @ vedinm kirmatathatd iscoben csal
a 001015 pmes szemcsemérenl frakwichan van jelen, mégpedig vizoldhato formdban (felteheidleg
vanadilszdiitens). A belégzés ssempontiabol a vamddiven szennyezés a kritifas mérettoiomanyba esit. A nildel
a 01603 pmes et it Melsadidken, mig o logh Y boldhats

kel kit van jelen.

Me 5 evecnényiént megdliapit hogy a "teles” midel és vanddiuam & 1ci6 @ vimgl
iddszakban nem haladia meg a jelenleg szabndrpban rogeitert egészsépiigyi hatdréndket Mivel ezekc a
hatdarériéhek az egyes nehézfemek telies menmyiségere vonatkornak és nem pedig azok egyes kémidi formdira
varnak kiszdmitwg, ezért fortos volna, hogy — az eltbrd ioxikus hatdsok miatt — a kieli jivoben ezeket az
ewrdpa & magyar normdkat majd @ elemek egyes kémial formdinal menwnyiségére dllapitsik meg, Fz a
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JATE 25
NITROGEN-OXIDOK ZSM-5 ALAPU ZEOLITKATALIZATOROKON
TORTENCG BOMIASANAK VIZSGALATA

Méhn Dora, V. éves biolégia-kémin szakos hallgaté

Témavezetok: Dr. Halisz Janos docens, Dr. Schébel Gydrgy adjunitus
Jozsef Attila Tudomdnyegyetem, Szeged, Alkalmazott Kémiai Tanszék

A nitrogén egyes oxidjai - elsdsorban a NO és a NO3 - a sok mds, emberi tevékenység
révén keletkezd kdrnyezetszennyezd anyag kézé sorolhatok. A foként az energiatermelés soran
kibocsatott égéstermékekben megjelend, de a belséégési motorok kipufogigizaban is
Jellelheto nitrogén-oxidok dtalakitdsa, s az erve alkalmas katalizétorok kifejlesztése fontos
kirnyezetvédelmi feladar.

Az egyszeri oxidicids, majd nemesfém tartalmi katalizatorok utin a figyelem a nitrogén-
exidok oxidativ atmoszféraban i6rténd redukcidja felé fordult melyre az ioncserélt zeolit
katalizatorok alkalmazdsa nyijthat lehetdséget. Ezek kizil leghatdsosabbnak a réz-ioncserélt
ZSM-5 katalizitor bizonyult,

Munkdnk soren a nitrogén-oxidok réz-ioncserélt ZSM-5 katalizatoron 1orténd bomldsat
tanulmdnyozink sztatikus  cirkuldcios realtorban, t6megspelirometrids analizissel A
hagyomdnyos, folyadékfazisi foncserével készitett, megkozeliiGleg 5% réztartalmi katalizdtor
mellett H-ZSM-5 zeolit szildrd fazisk ioncseréjével eldallitort katalizdatorokat vizsgaltunk.

A derivatogrdfids, rontgendiffrakiometrias és infravords-spektroszhopids vizsgdlatok
bizonyitjok, hogy az ioncsere sorén a katalizdtor megtarija az eredeti ZSM-5 struktirdt.

Katalitilus vizsgalataink igazoltdk, hogy a szildrd fazisi ioncserével készitets minta képes a
N2O bontdsdra gazallapoti oxigén keleikezése mellett; tovabbd redukdlt formdjin a NO és
NO» bomlasa is lejatszodik.

Megallapitotiuk, hogy a NO bomlasi reakcigjaban alacsonyabb hdmérsékleten a folvadék
Sfazisban ioncserélt, magasabb hémérsékieten viszont a szilard fazisi ioncserével nyert zeolit

aktivabb.

&
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JATE 32

KETFEMES ZEOLITRATALIZATOROK (P1/CuZSM-3 s Pt/CoZSM-5) ELOALLITASA ES
JELLEMZESE

Tamdsi Anikd V. éves vegyészhallgato

Témavezets: dr. Haldsz Janos docens, dr. Kiricsi Imre egyetemi tanar
Jozsef Attila Tudomdanyegyetem, Alkamazott Kémia Tanszék, Szeged

A gépjarmitvek Kipufogs gdzal, erdmiivi fiistgdzok és a salétromsav iizemi véggdzok nagy
mennyiséghben tavialmaznak kirnyezetre karos nitrogén-oxidokat, melyeknek katalitibus
dtalakitésa szempontjabol - az eddig meglévd eredmények alapjdn - a kilonbozé hordozéra
vitt Pt illetve a CuZSM-5 és a CoZSM-5 katalizétorok alkalmasnak mutathoznak. Célunk
egyesitett kétfémes katalizdtorok, Pt/CuZSM-5 és Pi/CoZSM-5 eldllitisa, fizikali kémioi
Jellemzése, a késObbiekben pedig a katalizdtorok aktivitésanak vizsgalata a NOy reakciokban
(bontds, redulcio oxidativ kdzeghen).

A CoZSM-5 és CuZSM-5 katalizatorokat NaZSM-5-b6! kitndulva vizes fuzisw ioncserével
dllitottuk eld. Az ioncsere fok meghatirozdsa utin a katalizdtorokra 1:1 mdl ardnyban
szdmitot mennyiségi [PHNH3)4]CI) komplexet impregndltunk. A Pe-komplex redukdldsdr két
féle modszerrel végeztiik, oldatfizisban NaBHg-es reakcioval, illetve gazfazisban H
dramban. i6rténd redukcidval. Az eljdras minden lépésében képz6dott zeolit mintékat fizikai
kémiai vizsgdlatokkal karakterizdltuk.

A derivatogrdfids, rontgendiffraktometriai és infraviris-spektroszkopial vizsgalatok
bizonyitjak, hogy a katalizdtorok megtartjak eredeti ZSM-5 struktiirajukat, és az dtmenetifém-
ionok az ipncsere poziciokat Joglajak el.

A kiilonbdzd eljdrdssal készitett katalizdtorokon a Pt diszperzitds fokd¢ a BET felilet
mérésével jellemezzith. (4 Scanning Elektron Mikroszkopos vizsgalatok jelenleg folynak.)

A katalizdtorok savassiginak meghatdrozdsdt teszt-reakeio segitségével végezzitk, az n-
butének kettGs kités izomerizdciojat vizsgdlva.

Az eléaliitot kétfémes katalizatorok az eddig elvégzett vizsgalatok alapjin bizonyithatoon

kétfémes jellegiiek, és megfeleld savassaggal rendelkeznek ahhoz, hogy esetlegesen alkamasak
legyenek az NOy dtalakitdsara szolgalo eljardsok katalizdtoraként.
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VE S
CIANIDION FOTOOXIDACIOJA Ti0, FELVEZETON

lllés Krisztina és Illés Szaboles V. évf. Vegyészmérnik hallgatok

Témavezetd: Dr. Horvith Attila egyetemi tandr
Veszprémi Egyetem, Altaldnos és Szervetlen Kémia Tanszék

A félvezets fém-oxidok fotokatalitikus hatésdt két-hérom éviizede ismerik. A TiO; anatdz
madosulatdt rendkiviil hatékonyhak taldlték a CN ionok fotodegraddcidjora. Koribban azt
észleltek, hogy a CN ion oxiddcidjat kovetd hidrolizis eredményeként CO; és NH; képzédik.
Nehany évvel ezeléti Hendrix és munkatdrsai mutattak rd, hogy az oxiddcié nitritionon
keresztiil egészen nitrdtionig mehet a fotolizis koriilményeitl fiiggden.

Kisérieteink célja a fotokatalitibus cianid oxidicié optimalizildsa és a reakci
mechanizmusdanak megismerése.

A kisérleteket egy 3 dm’ hasznos térfogati belsé cirkuldcios Jotoreaktorral végeztik.
Ferrioxaldt aktinométerrel meghatdaroztuk a reaktor térfogategységébe iddegység alatt belépd
fénymennyiséget. Ezt kovétden vizsgaltuk a pH, a gazdsszetétel és a katalizétor mennyiségének
hatdsat, és elvégeztik a lehetséges koztitermélek fotolizisét, A kisérleti eredmények alapjn

Javaslatokat tesziink a reakcio mechanizmusira és az optimalis paraméterek bedllitisara,
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X KEMIAI SZAKMODSZERTAN ALSZEKCIO
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X. Kémiai szakmodszertan alszekcio

Szuhi Erika BGYTF 1
Szdmitogépes oktatoprogram készilése (szénvegyiiletel} ...

Téth Antal Attila BGYTF 2
200

Szamitogépes okmtoprogmm készitése és alkalmazhatosagamk
vizsgalata ...

Szabades Zsuzsa . JPTE8

A kdrnyezeti hatasok szemléltetése. Kisérletgyiijtemeny....
Michielutti Anita, Schmidt Robert JPIE 2
Kérnyezetbarat szemlélet alakitdsa o kémia eszkizeivel
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BGITF 1
SZAMITOGEPES OKTATOPROGRAM KESZITESE (SZENVEGYULETEK)

Szuhi Erika IV. évf. biologia-kémia tandr

Témavezets: Sarka Lajos
Bessenyel Gyargy Tandrképzd Fdiskola Kémia Tanszék

Mint biologia-kémia szakos hallgatéro!l kissé tavol 4ll télem a matematika és a
szdmitdstechnika, de egy szamitastechnika specidlkollégium keretében megismerkedve néhdny
alapvets programozdsi ismerettel ugy dontdttem, hogy TDK munka keretében
oktatéprogramot készitek és vizsgdlom az alkalmazhatésiginak lehetSségeit.

Az IBM PC gépekre késziilt programok kbzéut alig talaltam olyar, melyet szivesen

alkalmaznék a tanitdsi ordn, s ez megerdsitetie elhatdrozdsomat.

Valasziotr témdm a Szénvegyiiletek,

Munkdm célja az volt, hogy a szakirodalombol Gsszegyijtott bdséges ismeretanyag
rendszerezése utan kivalasziva egy anyagrészt, azi feldolgozzam oktatoprogram keretében,
majd vizsgaljam ennek alkalmazhatosagat az orakon.

A szénvegyiiletek témakioron beliil a szénhidrogéneket vilasztottam és doigoztam ki
részletesen, mert ezek azok az alapvegyiiletek, melyekbdl a t6bbi levezethets. Ezek
biztonsdgos ismerete jo alapot nywjt a tanuloknak a vegyiiletcsoport egészének

elsqjatitdsdhoz, s ezek ismerete hozzdtartozik az alapmiiveliséghez.

Dolgozatomban ismertetem a szakirodalmi kutatdsaim eredményét, majd bemutatom az

elkészitett programot, és javaslatot teszek annak alkalmazasdra.

Véleményem szerint a szdmitogép nagy segitségére lehet a tandroknak és a tanuldknak a

kémia ranitdsa/tanuldasa sordn.




210

BGYTF 2
SZAMITOGEPES ORTATOPROGRAM KESZITESE ES ALKALMAZHATOSAGANAK
VIZSGALATA

Toth Antal Attila ofd. biologia-kémia tandr

Témavezets: Savka Lajos
Bessenyei Gydrgy Tandriép:d Foiskola Kémia Tanszék

A tanulds és tanitds folyaman felhaszndlt eszkizik kizott mindig megjelentek az adott kor
technikai szintjét tikrdzd eszkozok is. Napjaink fejlett technikai szinvonaldt a szamitogépek
képviselik, és az iskolai ofgardsban is egyre nagyobb szerephez juinak. A szamitégép
megfelels alkalmazisa az oktatasban jelentdsen megkdnmyitheti mind a tanuld, mind a tandr
munkajat. Kutatdsaim sordn sajnos nagyon kevés oktatoprogrammal t-ldlkoztam, melyet
alkalmazni lehete a kémia tanitisiban. Ezért dimtottem ugy, hogy TDK dolgozatom
témajeul oltatoprogram készitését vdlasziom, s kildnbozé modsze-rekiel vizsgalom a
szamitogép kémia orai alkalmazhatosaganak leheldségeit és eredményességét. Programom
témdja a nyersvas- és acélgydrtds. Célja, hogy megkinnyitse ennek az anyagnak a tanitdsdt
és elsajatitdsat, A progrdam bemuiatia;

- d Ryersvasgydrast,

- a f8bb acélgydridsi eljardasokat (Siemens -Martin, Bessemer - Thomas, Linz - Donawitz},
- az anyaggal kapesolatos fontosabb fogalmakar,

- a vassal kapesolatos néhany érdekességer,

A gyerekek a sajdt tempojulban tekinthetik 81 az anyagor. Abrik és animacick segitik a
témea konnyebb megériését és elsajatitasat. A kiemelések a gyerekek figyelmét a fonto-sabb
informacidékra ranyitjak. A programot sokféleképpen be lehet épiteni a kémia éra menetébe.
Az egyes részek kiflon-kiilon is hasznalhatok, de folyamatosan is furtatharok.

Elonye, hogy - a lényeget kiemelve, rendszerezve mutatja be a nyersvas- és acélgydrtdst;
- konnyen kezelhetd, igy a gyerekek akdr ondlléan is dolgozhatnak vele;
- a szdmitégéppel vald munka pozitivan motivilhatia a gyerekekel, s ez
egy nagyon fontos szempont az oktatasban.
A program kiprébdlasara mar harom alkalommal is sor Kerilt A tapasztalatokal,

vizsgdlataim evedmenyeit bemutatom és elemzem a dolgozatban, s melléklethént hdrom
oravdzlator is kozlok a tandrai alkalmazds lehetdségeire.
A programmal és a felhaszndlisi lehetoségeket bemutaté segédanyagokkal mintdt kivinok

adni a kollégdkmak a szamitogép kémia oran torténd alkalmazdsara.

H

i
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N JPTE 8
A KORNYEZETI HATASOK SZEMILELTETESE
KISERLETGYUJTEMENY

Szabados Zsuzsa IV. éves kémia szakos fGiskolai hallgato

TémavezetG: Dr. Erdisi Ferencné e. adjunitus
Janus Pannonius Tudomdnyegyetem Analitika és Szerkezeti Kémin Tanszék

A kérnyezervédelem, a kérmyezetkultirdra nevelés fontos, globdlis probléma. Az is
nyilvdnvald, hogy a természettudomdnyos tdrgyakhoz dil a leghdzelebb, de nincs olyan
teriilete az oltatisnak, ahovd ne lehetne beépiteni. Erdltetett dolgokkal nem érhetiink célt, de
nyitoit szemmel jdrva sok - sok Gtletet talalhatunk, amivel szinesebbé tehetfiik a tananyagot,
mdsrészt mélyithetjik a globdlis gondolkoddst. ‘

Taldn nincs mar messze az az idd, amikor egy szakkéri foglalkozdson taldlkozhamnak a
gyerekek a matematika, a kémia, a biologia, a tiriénelem, a nyely, sth. kiz0s ismereteivel,
Hiszem, hogy o kirnyezeli és az egészséges életmodra neveléssel mdr fiatal Korban olyan
probléma-érzdkenységet alakithatunk ki tanuldinkban, ami elegendd motivacior mytjt késGbbi
életithre. Am ekozben soha ne felejtsiik el, hogy a természettudomanyok alapja mindig is a
kisérlet volt. A kémia oltatasa kitelezévé teszi a Kisérletek végzését és végeztetésél
Haszndljuk ki ezt a lehetdséget és ne sajndljuk az idGr az eldkészitésre.

Dolgozatomban - a teljesség igénye nélkiil - neéhany olyan, a kirnyezeti nevelés vagy az
epészségnevelés 1émakorébe tartozd Kisérleter gyijiotiem Ossze, ami biolégia és kémia
szakkdri foglatkozdsokon egyardnt felhaszndlhaté &5 jol Kiegészitik a tlemanyag sordn
elsajatithato elméleti ismereteket. Elsgsorban a gyakorlati kivitelezhetdségre forditottam a
nagyobb figyelmet. Ha bemutatjuk vagy elvégeztetjiik ezeket a kisérleteket, mindig felnessiink
nagy hangsilyt arra, hogy a tapasztalatok megbeszélésekor ne tegyiink kilonbséget biologiai
vagy kémiai probléma kGzéu. Tekintsiik dsszetett problémaként a feladatra adando valaszokat
és a gyerekeltol is ezt varjuk el.

Am igen fonios, hogy ne a kémia ellen legyiink kirnyezetvédok, hanem emielfik ki, hogy
milyen nagy szikség van a kémidra, de dtgondolian, nem ész nélkiil kell mindent kemizdlni,
Minden dltalinos- és kozépiskolas halljon a veszélyekrsl, de kutassuk a megoldds wtjdr,
Legyen igényiik tamulbinknak sajat testik karbantartdsdra is, hiszen egy szennyezett vildghan
még jobhan oda kell figyelniink, hogy mi kertil a "kémia konyhdjaba™.
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JPTE 2
KORNYEZETBARAT SZEMLELET ALAKITASA
A KEMIA ESZKOZEIVEL A 13-14 EVES TANULOKBAN

Michielutti Anita és Schmidt Robert, I évfolyam, matematika-kémia szak

Témavezetk: Dr. Erddsi Ferencné', egyetemi adjunktus
Dr. Halblender Annd’, szakvezetd tandr
TIPTE, Analitikai és Szerkezeti Kémia Tanszék
2JPTE I szdmmi Gyakorls Altaldnos Iskola

Célunk az, hogy egy programot dllitsunk dssze a 13-14 éves korosztdly szimdra, mellyel
helyes iranyba tereljiik gondolkoddisulkat, illetve hozzdalldsukat a kirnyezétitkhoz. Szeretriénk,
egy teljes egységet elkésziteni, amelyet joI lehet haszndini, mind szakkori orakon, mind pedig
az iskolai dordkon. Lehetdségeink azonban korldtozottak, a téma terjedetme rendkiviil nagy,
vonatkozdsai igen szerteigazok, ezért csak néhdny “foltra” szeretnénk ravilagitani, ezzel is
szorgalmazva azt, hogy akadnak néhdnyan, akik bekapcsolédninak a munkaba, 4
dolgoztunkban  részletesebben foglalkoznink a levegd szennyezetségét befolydsold
tényezbkkel, melyet statisztikai adatok gyiijtése és értelmezése sordn mutatndnk be. Kiilonés
tekiptettel az iiveghdzhatdsra, a 30r, NOr és a NO-szennyezésre. Enmek kapcsdn
elengedhetetlentil meg kell emliteniink a savasesk helethezését, és a kbrnyezetre gyakorolf
hatasat.

A levegdszennyezés utdn a talaj dllapotdrdl is szeretnénk szét ejteni. Itt részletesen
kitérnénk az dlomiszennyezésre és annak kimutatdsira, radioaktiv hulladékok bekeriilésére a
talajba; valamint a talajszennyezdk ndvényekben vals megjelenésére pl. primdrok vizsgdlata
(NO5 -tartalom). Ennek kapcsdn feltétlentl  sz0lni kell a hulladékok kezelésérdl és
hasznositdsardl, valamint a szelektiv hulladékgyiijtésrol.

A harmadik egységet képemmé a természetes vizek szennyezddései. Végil, de nem utolsé
sorban mindezekher a vizsgdlatokhoz haszndli, ma mdr egyre eltejedtebb és a NAT-ban is
szerepld un. gyorsteszieket szeretnénk bemutatri, mellyel gyorsan és egyszerfien képet
kaphatunk kirnyezetink jelenlegi dllapotarcl.

Az igy Osszegyiijttt anyagot szines kisérletekkel szereménk aldtimasziani, mellyel a
szoban forgo korosztaly konnyen megfoghatd, cselekvésre késztetheld, és amelyek segitik a

neveld munkit,
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X1. SZERVETLEN KEMIA ALSZEKCIO
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VEI7
FAZISATALAKULAS VIZSGALATA A 5i03-AL0+K,0-CaO-P205-F UVEGKERAMIA
RENDSZERBEN

Nagy Barnabas IIl. évf. Anyagmeérmdiid szak

Témavezetd: Dr. Szabd Istvdn
Veszprémi Egyetem, Mérnoki Kar, Szilikat- és Anyagmérndki Tunszék

A munka célja fogporlishoz hasznilhaté eldnyos wilajdonsagi tivegkerdmidk kifejlesziése
sordn a megfelell vizsgdlati modszerek kivdlasztdsa és alkalmazdsa volt. A dolgozat egy 5i0,-
ALOK0-CaO-P;05-F Gsszetételii tivegherdmia-rendszer vizsgdlatival foglalkozik. A téma
iddszeriiségét az adja, hogy a biokompatibilis iivegkerdmidkat egyre szélesebb kirben
tulajdonsdgainak a megismerése eldsegiti uj fogpotlé anyagok kidolgozdsar. 4 vizsgalt mintak
az International Commission on Glass tudomdnyos szervezet, Technical Commitiee 7
"Nucleation, crystallization, glass ceramics" szakbizotisigdban nemzetkozi egyiitimikddéssel
Jolyo munka keretében késziilek.

A TC 7 szakbizottsag munkajaba bekapcsolodva  elektronmikroszkopi, véntgen-

diffraktométeres, termoanalitikai és mikrokeménység vizsgdalatokat végeztink. A mintdk
rontgenfluareszcens analizissel meghatirozofl kémiai Osszetételii nyersanyaghol termikus
kezeléssel késziiltek. A termikus kezelés 850 °C, 900 °C és 1150 °C-on egy dra idStartammal
tirtént. A szintereléssel kapott mintadarabokat megdorilve a pore 1000 °C-0s 1 min. ideig
tartd hékezeléssel pasziillazidk. A dickkori munka kerelében ezek vizsgalatdra keriilt sor.
savazoit pasztillak felilete a szinterelési homérséklet figpvénydben eltérd szerkezeli felépitést
muiat. A hékezelés 1150 °Ceos  hémérséklete eredményezte a  legjobb  kémiai
ellendlloképességii  iivegkeramidt. A szinterelés elGiti porminta és a paszilla
rontgendiffraltométeres elemzéssel meghatdrozott rontgenaktiv fazisainak intenzitdsértekei a
hdmérséklet ndvekedésével valtoznak, mégpedig mind a leucitd, mind az apatité 900 °C-on a
legnagyobb. Az iivegminta termoanaliikai vizsgilata alapjan  meghatiroztuk a
transzformdcios hémérsékletet (500 °C) és a kristdlyosodasi maximumok (800 °C, 840 °C)
homérsékletét. Osszehasonlito vizsgilatokat végeztiink o hevitdmikroszkoppal mérhetd
Jellemzd lgyuldsi hémérsékletek és a termoanalitikai vizsgdlatok eredményei alapjin. A
késztermék mindségét Vickers keménység méréssel ellendriztik. Megdllapitottuk, hogy a
hikezelés homérsékletének novekedésével ndvekszik az ivegkeramia keménysége.
A vizsgdlatok eddigi eredményei arva engednek kivetkeztemi, hogy a vizsgdll iivegkerdamia
rendszer irdnyitolt kvistdlyositasaval egy leucit és apatit fazisokat tartalmazs diveghkerimia
allithats eld. A tivegkerdmia tulajdonsdgainak vizsgalatira alkalmazort modszerek és
berendezések  segitségével jol nyomonkivethetk a lristalyositott anyag alkalmazdsa
szempontiabol fontos miiszak jellemzok.
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VE 18
VAS ADALEK HATASA AZ YBaz(Cutz.n, Fe)O, OSSZETETELD
SZUPRAVEZETO KERAMIAK TULAIDONSA GARA

Zenkovics Ferenc II1. évf. Miiszaki menedzser szak

Témavezetd: Eniszné dr. Bodogh Margit
Veszprémi Egyetern, Mérnoki Kar, Scilikéi- és Anyagmérnéki Tanszék

A nagyhdmérsékleti szupravezetok felfedezése (1986) ota szamos kisérlet toriént ezen
anyagok fizikai tulajdonsdgainak javitésdre, tovabbdé a nagyhdmérsekietid szupravezetés
mechanizmusdnak tisztdzdsdra vonatkozoan. A leggyakrabban vizsgali Y-Ba-Cu-O rendszer
esetén oz egyes alkots elemek mas elemekiel 16vténG teljes vagy részieges helyettesitése révén
modositani lehet a szupravezetési tulajdonsigokat, igy a gyakoriati felhaszndglasi igényekhez
Jjobban igazodd mindségii szupravezetdk allithatok eld.

Dolgozatom célja az YBaCu;0, szupravezetd esetén a réz vassal t6rténd részleges
helyettesitésekor (YBa:Cu 2.k ey, ahol x = 0,2 - 2,0) a vas szupravezetd kristalyrdcsba vald
beépiilésének, és ennek a szupravezetési tulajdonsdgokra gyakorolt hatésanak vizsgélata voll.

A szupravezetd mintdkat szildrdfizisi reakcidval dilitottam elé a hidraulifusan préselt
pasztillak hékezelése révén.

Réntgendiffrakeios médszerrel meghatiroztam a kapott anyagok fizisisszetételés, a
szupravezetd fazis rdcsparamétereit, s ezek viltozdsa alapjan wzsgaltam a vas YBa,Cus0,
kristidlyszerkezetbe valo beépiilését, s ennek a mikroszerkezetre és a fizikai tulajdonsagokra
(7., T., porozitis) gyakorolt hatdsdt.

Megallapitottam, hogy a kisebb vastartalmu mintdimdl a Fe szildrdoldatot alkotva beépiil
az YBa,CuzO, kristalyrdacsba. Ekkor rem alalal ki vastartalmu kiséré fazis, viszont az
orforombos szupravezetd fizis mellett jelentds mennyiségil tetragondlis szimmesridfi van
Jelen. 950 °C-os égetés esetén az YBa;Cuz.Fe O, kristalyricsba maximdlisan x = 0.2 - 0,4
mennyiségii vas épiithet be a rontgendiffrakcios vizsgdlatok alapjan. Ennél nagyobb
vastartalmi  mintdknal megielennek o vastartalmi kisérd fézisok (BaFe,0s. Fe,Oj,
BaFe;0y), ugyanakkor a hagyomdnyos szupravezetSknél gvakori kisérd anvagok (Y2BaCuOs,
BaCuChy) mennyisége csikken.

Az YBa;Cuy Fe O, kristdlyrdcsba beépidlt (x = 0,2 - 0,4) vas a magneses szuszeeptibilitds
alapjdin meghatirozoit T, értéket lénvegesen nem befolvisolja (T, = 94 - 95 K}, ugyanakkor a
szipravezetd kristalyok mérete csébken, ami a J. ériékének csokkenésél eredményezi, annak
ellenére, hogy a vas adalékolds a mintik porozitasdnak csildenéséhez vezet.

A vizsgdlati eredmények alapjan tehat az Y-Ba-Cu-O bdzisi szupravezetsknél a réz vassal
toriénd részleges helyettesitése nem célszerii dramvezetési célokra szolgdlo szupravezets
anyagok elddllitdsdndl, ugyahakkor szoba johet a magnestechnikai célokra valo felhaszndlds,
ami viszont fovabbi vizsgdlatokat igényel.
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VEY
KOZLEKEDEST BALESETEK IZZOLAMPAMARADVANYAINAK MIKROSZKOPOS
VIZSGALATA

Sallai Monika, Weisz Mdrta, ITI. évf. vegyészmérndk

Témavezets: Dr. Kovacs Kristof
Veszprémi Egyetem, Nagymiiszer Laboratiorium

A fénymikroszkop és a pdszidzo elektronmikrosziop jelemtds igazsagiigyi, bimigyi
technikai alkalmazasi teriilete a kozlekedési balesetek utdn annak tiszidzdsa, hogy az izzok
égtek vagy sem. Ugyanis gyakori az a védekezés, hogy "azért meniem neki, mert nem littam,
nem égett a lampdja” vagy "elvakifol a fényszordja”. Bizonyitani kell, hogy a balesetben
sértilt auto, motorkerékpar, kerékpar fényszoréja, helyzer- ill. iranyjelzdie égett-e.

Ezeket a vizsgdlatokat a volframszal anyagi tulajidonsagainak ismeretében lehet elvégezni.
A lémpa fényét ugyanis a 2300-2700 OC hémérsékleten izzd volframspirdl adja, amelyet a

lampaburdban taldlhaté vikuum vagy védogdz véd az oxidicictol. Ez alapjan a volfram

izz0szdl  kilonbdzd Kilsé hatdsokra Kilonféle deformacicval  illetve  toréssel  reagal

hiomersélietts] fliggden, igy meghtildnbéztethetiink hideg vagy meleg toréseker.

A vizsgalathoz tovabbi segitséget adhat - az iiveghbtira eltdrése esetén - az izzdszilra kerills
idegen anyagok (példdul az tivegtormelék) vizsgdlata is.

Ezen vizsgalatokat optikai és pasztazc elektronmilroszkoppal végeztiik el. Az, hogy melyik
esetben melyik modszert valasztottuk ki, antol fiiggon, hogy éppen mi volt a kérdés.
Késobbickben a dolgozatuniban mindkét modszert alkalmazzuk, az eredményeket pedig
Jenyképfelvételekkel is illuszirdljutk,

Az altalunk bemutatott modszerek alkalmazdsa vitds esetekben megkdnnyitheti az

igazsdgugyi és vegyész szakértGk munkdjat.
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FEMION INDUKALT AMID-NH DEPROTONALODAS A
2-HIDROXI-HIPPURSAV VO{IV) KOMPLEXEREN

Petrohdn Krisztinag IV, matematika-kémia szakos hallgaté

Témavezetd: Dr. Kiss Tamads egyetemi tandr, Dr. Buglyd Péter egyetemi tandrsegéd
Kossuth Lajos Tudomdnyegyetem Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

Munkdnk sordn az oxovanddium(IV) ion és Z—hidroxf-hi]ppursav kdzotti kilesonhatist
tanulmdnyoziuk vizes oldatban pH-potenciometrids, illetve spektralis modszerekkel.
Meghataroztuk az adott rendszerben képzédd részecskék  siabilitasi  dallanddéit,
sztdchiometridjét, és a spektrélis adatokkal val Gsszevetés alapjdn javasiatot tettiink a
képz6ds részecskék legvaldsziniibb szerkezetére.

Megdllapitottuk, hogy a fém-ligandum rendszerben VOAH, VOA, VOAH |, VOAH
VOAH.; dsszetételii részecskék képzidnek, szerkezetiikre a keldtgyiiriis kotésmod a jellemzo,

Eredményeink alapjin arra kivetkeztethetiink, hogy a szalicilglicin fenoldtesoporta,
ellentétben pl. a glicilglicin termindlis aminocsoportjdval, megfeleld koordindciés hely
thorgony  donorcsoport) ahhoz, hogy eldsegitse a peptid-amid VO(V) induldilta
deprotondaloddsar és koordindléddsat.

Vizsgdituk kiilonbozé O-donor ligandumok (glikolsav, szalicilsav, tiron) hatisdt is a
szalicilglicin  vanddium-kGté képességére. A kapoti eredményeket a vegyes komplexek
képzédésér  dltalanosan  befolydsolo  témyezdkkel ( statisztikus, sztérikus  tényezdk,

toltéssemlegesitGdes) értelmeztiik.
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ELTE 19
MAGANOSPAR-KOLCSONHATAS KONFORMACIOFUGGESE As-As
ES 8b-5b KOTESU FEMORGANIKUS VEGYULETEKBEN

Sztdray Balint, IV, vegyész

témavezetdk: Szepes Laszlo és Szalay Péter
ELTE, Altaldnos és Szervetlen Kémiai Tanszék

A hidrazinban és szubsztituglt szdrmazékaiban a szomszédos N-atomok magdnos pdrjai
dontd mértékben befolyasoljak a molekulak sziereokémiai tulajdonsagait. Ha a kéi magdnos
pdr kézott jelentds a kilcsénhatds, akkor a palvék szimmetrikus {(n,) és antiszimmetrikus (n )
kombinacidjanak az energidja kiilonbizd. Jelen munkdbdn a tetrametil-hidrazin arzén- és

Cowley és Dewar vizsgdlarai alapjin a MeP> és a Meuds; foroelektron-spektrumaban
észlethetdk mind az anti, mint pedig a gmiche konformerhez vendelhetd sivok. Az &
intérpretaciofuk szevint az elsd hiarom sdv kdzil az elsG és a hannadik az anti konformer n_ és
n. palydihoz, mig a mébsodik a pgauche konformer fel nem hasadt magdanos pérjaihoz
rendelhetd, A Me,Shy dltalunk felvett és publikalt Hel fofoelekiron-spektruma spektruma a
foszfor- és az arzénanalogok spektrumdhoz nagyon hasonlit.

Kvantumkémiai modszerekkel részletesen vizsgdltuk a Me Shy és a Meds; tér- és
elektronszerkezetét. Teljes geometriaoptimalist végeztiink mindkét molekuldra HF, valamint
az eleldronkorveldciot is figyelembe vevé MBPT(2) és CCSD szinten, Sikeriilt elméletileg
igazolni a két konformer létezésér, a szdmitott geometrial adatok az elektrondiffrakcids
vizsgdlatok eredményeivel jol egyeznek. Mindkét vegyiilet esetében kiszamitottuk a torzids
koordindrdhoz tartozd telfes potemcidlis-energia gérbét, valamint az As-As, illetve Sb-Sb
kotéstdvolsag  torzidtel wvald  fliggését is. Az ionizdcids energidkai a napjainkban
legfejlettebbnek szdmité EOMIP-CC médszerrel hatdroztuk meg.

A kapott eredmények alapjan el kellett veini a fotoelektron-spektrumok Dewar-elmélet
szerinti értelmezését, hiszen mindkét molelulindl a gauche-konformdcioban is jelentSs
mértékii magdnospdr-felhasaddst tapasztalunk. Ennek megfelelden a speltrumok elsé hirom
sdavjanak if asszigndcioja a kévetkezd: Az elsé és harmadik sdv valéban az anti konformerhez
tartozik, a gauche konformer n. palvdja a Cowleyék dltal publikiltmak megfeleloen a masodik
savhoz tartozik, mig az n_ palyanak az intenziv elsG sdv altal fedetr, igy nem észrevehetd esics
felel meg. Ezdltal a konformerek gyakorisigdra az arzémvegyiilet esetében az eredefi
asszignéci6 alapjin meghatdrozott arany helyett a CCSD szinten szamolttal jol egyezd értéket
kaptunk. .

4 Dewar-féle elmélet szerint a gauche-konformdcio kizelében a maginos pdrok
felhasaddsanak igen kicsinek kell lenni. Mivel a spelarumok tij besoroldse alapjin ez
nyilvdnvaloan nem fedi a valosdgor, a jelenség értelmezéséhez figyelembe kellelt venni a
nitrogén és a csoportban taldlhato 16bbi atom elektronszerkezete kdzotti killonbségeket. Az
altalunk adott magyarazat figyelembe veszi a maganos pdaroknak a csoportban lefelé haladva
egyre novekvd s-palya karakierét. Sikeriilt kvantumbkémiai modszerekkel aldidmasztani ezt az
elméletet, a szamitott s-palya részvétel jol magyarizza a tapaszialt jelenséget,

H
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JATE 17
A FOURIER TRANSZFORMACIOS REZGESI SPEKTROSZKOPIA EGY LEHETSEGES
ORVOSI ALKALMAZASA:
VESEKROVEK OSZTALYOZASA

Készitette: Kiricsi Monika IV. éves vegyészhallgatt

Témavezets: Dr. Berkest Otto
Jozsef Attila Tudomdnyegyetem Fizikai Kémiai Tanszék, Szeged

A Hinikai gyakorlatban Magyarorszdgon d vesekivek jellemzésére szinte kizérolag csak egy,
optikai  mikroszképra és Klasszikus Kémiai analitikdi mdodszerekre alapozott  eljarast
alkalmaznak, amely viszonylag hosszadalmas és nem mindig kielégitd pontossigii, nagy
gyakorlatot igényel,

Azt, hogy a rezgési spelaroszhopiak (infravords- és Raman spektroszkipia) kelld informdcicot
nydftemak a kivek dsszetételérél, mdr kovan felismerték, alkalmazdsuk azonban bizonyos
nehézségekbe iitkdzott. Bar a hagyomdnyos infravords-spekiroszkopiai modszereknek (tabletids
vagy diffiz reflexios sth.) sok i koalkoto azonositdsa kiszénhetd, a mintak meghivant
elokészitese olyan beavatkozdst jelent, amely egyrészs megviitoziatia az eredeti szerkezetel,
illetve a szinképben nem spelardlis jelenségeket okozhat. A Raman spektroszkdpia
alkaimazdsinak a kivek szerves komponensei vetettek gétar, mivel fluoreszcencidjuk
lehetetlenneé tette a hagyomdnyos, ldhatd tartomdnyban sugarzé lezerek hasznalatat, A Fourier-
transzformdcios-(FT)-spektroszhopia fejiGdése, napjainkban megfeleld eszkiziket biztosit a
mérések elvégzéséhez, a minta roncsoldsa nélkiil. A NIR gerjesztés bevezetése alkalmassd tette
az FT-Raman spekiroszkopiat neaily minték vizsgdlardra is. A fotoakusziikus detektdlas a kizép-
infravirds tavtomanyban lehetdvé teszi o makroszkdpikus nagysdgi részecskék szinképeinek
felvételér. A mintak diszperzitisa nem befolydsolja a szinképet.

Munkdnk soran viszonylag nagyszému, kilonboz6 tipusy  vesekd  Osszetételének
meghatdrozdsdt ¢s morfologiai jellemzését végeztik el Emellett a Minikai eljdrashoz
Jorgalmazott standard-ok parhuzamos vizsgdlata is megioriént. A méréseket egy Bio-Rad FT-
Raman, egy FIS654/896 FT-IR spelarométeren  MTEC200 fotoakusztikus  deteltor
alkalmazdsaval végeztiik.

Eredményeink art mutatjgk, hogy az FT-Raman szinképek Snmagukban alkalmasak
valamennyi rendelkezésiinkre alls kéalkotd azonositdsdra, sdt lehetdséget lanumk kvantitativ
analitikai eljirds lidolgozisdra. A modszer alkalmas a kovek morfoligiai jellemzésére is, ami
lehetdséget ad az orvosmak arra, hogy a terdpidra megbizhatobb tdmpontok alapjdn tegyen
Javaslator.

il
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ELTE 21
TiCl* 2L KOMPLEXEK (L: piridin, pirazin, triazin) SZERKEZETE ES BOMLASA

Tarczay Gycrgy IV. Vegyész

Témavezetd : Szepes Laszlo
ELTE Altalénos és Szervetlen Kémiai Tanszok

A TiCly, N-tartalmu heteroaromds ligandumokkal alkotott komplexel régota ismert, 16bb
szeémpontbol is érdekes, enviek ellenére visionylag keveset taniilmdnyozots vegyiiletek. 4 TiCl
piridinnel alkotott komplexér Ziegler-Natta katalizatorként alkalmazve nagyobb altivitds
érhetd el mint a TiCl; esetén. Ezt a komplexet sikeresen alkalmaztuk prekurzorkény titén-
karbid C¥D-vel (Chemical Vapor Deposition; kémiai gézfizisi réteglevdlasztas) torténd
elballitasara. Mind a titan(IV)-nitrid, mind a titdn- -karbid kivalé mechanikai
tulajdonsaggal rendelkezik, a titan(IV)-nitrid-karbid pedig virhatoan keménységében
Jeliilmilia ezt a két anyagot. A piridines komplex helyett — hasonlo Kisérieti kdriilmenyek
kozétt — pirazinos illetve triazinos komplexet (N/C ardny novelése) haszndlva nem sikeriilt
keménybevonatot elogllitani. Ez az érdekes kisérieti tapaszialat inditoft el benniinket e
komplexek szerkezetének és bomlasdnak vizsgdlara irdnydba.

A komplexeket elemanalitikai, molekulaspektrosziopiai (hémérsékletfiiged UPS és IR,
tavoli-IR, MS, NMR) és termoanalititai (TG, DSC) modszerekkel vizsgalnik. Az irodalmi
adatok és az elemanalitikai vizsgalatok szevint a TiCly és a ligandum ardnya 1:2 ( a triozin
esetében az 1:1 ardnyi komplex is ismert ). Kordbbi XRD eredmények alapjén a ligandumok
transz  orienticidjiak (az erre vonatkozé IR adatok ellentmonddsosak). Eddigi
vizsgdlatainknak megfelelden (MS, UPS, IR) gazfizisban a komplex nem figyelhetd meg
egyértelmilen , csak a megfeleld ligandum és fiiggetlen TiCl; molekuda jelenik meg. Ennek
ellenére jelentos killinbség adddott a piridines illetve a mdsik két komplex spekirumaiban.
El5bbi esetben ugyanis joval nagyobb mennyiségii HCI jelentkezert gdz{goz)fizisban, amely a
TiCly redukcicja miatt jelentds eldny a CVD-s felhaszndldsban. Ez a kildnbség a TG és DSC
illetve a szildrd fazisu, hémérsékletfiiged IR vizsgalatokndl még szembettinébb. Az utobbi két
ligandum esetén tovabbi hatranyt jelent 1:1 aranyu linedris szerkezetek kalakulésanak a

lehetdsége.
A killonbizd termikus viselkedés okdt a komplexek és a ligandumok eltérd szerkezetében
kereshetjiik. A pirazinos és a triazinos komplexben — a ligandum bdziserésségének

megfelelien — gyengebb Ti—N és erésebb Ti—Cl ktés alakul ki. Ezt a megfelels IR nyvjtdsi
frekvencidk is aldiamasziiak. Igy a piridines komplexben mar szobahémérsékdeten is gvenge.
hidrogénkétésszertt kapesolat alakulhat & a Cl és a piridin O-hidrogénje kozt, ami mar
alacsony hémérsékleten is HCI kilépéséher vezethet, A mdsik két komplexnél ez csak
magasabb hdmérséldeten (joval a szublimébcid meginduldsa folott) kivetkezhet be. (Fzen
kivetkeztetések bizonyitdsira azomban tovabbi vizsgdlatokat hell végezmi, pl. TG-MS,
homérsékletfiiged tdvoli-IR).

Ezek alapjan a titan(TV)-nitrid-karbid bevonatok eléallitasat CVD-vel a pirazinos (esetleg
a triazinos) komplexbdl magasabb mintabeeresziési homérsékleten érdemes megprobaini.
Célszertibb azonban olyan komplexekkel probalkozmi, ahol ez a hidrogénkitésszerti kapesolar
a ligandum szerkezetébol adodoan kalakulhat, de nincs leheifség linedris szerkezeiek
létrejottére (pl. clanopiridin, piridazin stb.).
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ELTE 11
A (CsHy);2r(BH); TER- ES ELEKTRONSZERKEZETENEK
VIZSGALATA

Rosta Edina, I1. vegyész

Témavezetdk: Sztdray Bdlint és Szepes Laszlo
ELTE, Altaldnos és Szervetlen Kémiai Tanszék

A tetrahidridobordt csoport dtmenetifém komplexekben egy-, két- és havomfogi ligandum-
ként szerepelhet. Ez a t6bbi lipandum, valamint a kézponti atom méretétdl, és a fém atom
elelaronszerkezetétsl figg. A tetrakisz-tetrahidridobordto-civkonium(IV) komplexben a
borohidrid hdrom hidrogénnel kapcsolédit. Ha az egpik ligandumot eciklopentadienilre
cseréljiik, aklkor az eddigi vizsgalatok szerint a borohidrid kapcsoléddsa nem vdltozik.

Jelen munkdban a bisz-cikiopentadienil-bisz-tetrahidridobordto-civkcnium(1V) tér- és
eleltronszerkezetét vizsgaltam. Az irodalomban a szerkezetére vonatkozdan konkrét adatok
nincsenek, korabbi IR-vizsgalatok alapfan a két hidrogénhidas szerkézetet valosziniisitettdk a
harom hidrogénhidassal szemben. A vegyiilet elektronszerkezetét Zanathy Laszlo vizsgalta, de
az éltala felvest He(l} foioelektron-spektrumot kvantumkémial szdmitdsok hidnyaban csak
hozzavetilegesen lehetett értelmezni.

A vegyiilet szerkezetének meghatdrozasa céljabol ab initic Hartree-Fock szémitdsokat
végeziem leljes geometriaoptimdalassal, szimmetriamegszoritisok nélkiil. A kvantumbkémiai
szdmitdsokhoz Ahlrichs és munkatdrsal Turbomole programjat hasmdltam. Kezdeti
geometridnak hdrom hidrogénhidas szerkezeitet adtam meg. A geometriaoptimalds mintegy
hatvan lépés utdn konvergdlt, a végss geometria a két hidrogénhidas komplexnek felel meg.
Ez az eredmény az infravords spektrumok éltal valoszintisitett szérkezetet erdsiti meg.

A vegyiiletet irodalmi médszerrel elSallitottam, majd felvettem a komplex fotoelekiron-
spektrumdt Hefl) és He(Il) fotonenergiandl is. A He(l)-spektrum az irodalmival jol egyezik, de
a nagy infenziidsi UV-forrasnak kiszénhetden anndl Ilényegesen jobb mindségi. A
foroelektron-spekirum alacsony energidain tartomanya hdrom jol elkiilonild sdvrendszerre
oszthatd. A felvett spekirumokat Gsszehasonlitva megdllapithato, hogy a legalacsonyabb
fonizdcids energidhoz tariozd sdvok relativ intenzitdsa iGbbszordsére né a He(ll)-spefarum-
ban. Ezen Jiviil & mdsodik széles sav alalja is megvaltozik. Altalénosan elfogadott tény, hogy
a d-karaiderd molekulapdlydk fotoionizdeids hatdskereszimetszete He(Il) fotonenergidndl
jelentésen megnd. Az lonizdcids energidk és a d-karakter alapjin az elsé sdv a
ciklopentadienil-cirkonium kitéshez tartozik. Mivel a Zr & elektron konfigurdcicii, a d-
karakter a koordinéglt Cp-elektronoknak tulajdonithato.

A spektrum mdsik két savidnak hiozzdrendeléséhez és a fenti asszigndcio megerdsitéséhez
az ab initio molekulapdlydlra Mulliken-féle populdcioanalizist végeztiink. Ezek a szdmitisok
@ kvalitatfv képpel jol egyernek, és lehetdvé tették a savok ponios hozzdrendelését.

A vegyiilet szilard fazist térszerkezetének meghatirozdsdra rontgendiffrakcios vizsgdlatot
végeztiink. A mért szerkezet a szamitott térszerkezettel viszonylag jo egyezést mutal, a Zr-B
tévolsdg alapjan kéthidrogénhidas szerkezet valdsziniisithetd.

]
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Piszr Eva

Péter Mdria
Petrohdn Kriszting
Reko Janos
Roman Hedvig
Romdn Rendta
Rosinger Bogldrka
Rosta Edina
Rozmanitz Péter
Sallai Monika
Sarossy Gabor
Schenker Fvonn
Schmidt Réberf
Sebdk Ferenc
Siska Andrea
Sogor Csilla
Somlé Edina
Somogyi Andrds
Soos Laszlo
Steiner Csaba
Szabades Agnes
Szabados Zsuzsanna
Szabo Csangor
Szabo Edit

Szabd Klara
Szabd Miklos
Szakdcs Zoltdn
Szarvas Szilvia
Szathmdry Monika
Szatura Agnes
Szekeres Zsolt
Szieberth Dénes
Szildgyi Magdolna
Szintay Gergely
Szldvik Zoltdn
Szoresik Attila
Szdnyi Monika
Szidray Balint
Szuhi Erika
Szuromi Endre
Takdcs Zoltdn
Tamasi Aniké
Tapolcsanyi Pal
Tarczay Gydrgy
Tobisch Zsuzsanna
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Budapesti Miszaki Egyetem
Veszprémi Egyetem

Budapesti Miiszali Egyetemm  BMEIS,

Edtvds Lordnd Tudomdnyegyetem
Budapesti Miszaki Egyetem

Jozsef Attila Tudomdnyegyetem
Kossuth Lajos Tudomdnyegyetem
Kossuth Lajos Tudomdnyegyetem
Janus Pannonius Tudomdnyegyetem
Miskolci Egyetem

Janus Panhonius Tudomdnyegyetem
Edrvos Lovdnd Tadomdanyegyétem
Jozsef Attila Tudomdryegyetem
Veszprémi Egyefem

Budapesti Miiszald Egyetem
Veszprémi Egyetem

Janus Pannonius Tudomdnyegyetem
Jozsef Attila Tudomdnyegyeiem
Jozsef Attila Tudomdnyegyetem
Kossuth Lajos Tudomdnyegyetem
Miskolci Egyetem

Eowvis Lorand Tudomdnyegyetem
Budapesti Miiszald Egyetem
Veszprémi Egyetem

Edtvos Lordnd Tudomdnyegyetem
Janus Pannonius Tudomdnyegyetem
Veszprémi Egyetem

Edwvis Lovand Tudomanyegyetem
Janus Pannonius Tudomdnyegyetem
Veszprémi Egyetem

Eéngs Lordnd Tudomdnyegyetem
Eotvos Lorand Tudomdnyegyetem
Jozsef Attila Tudomdnyegyetem
Veszprémi Egyetem

Edwvds Lordnd Tudomdnyegyetem
Budapesti Miszaki Egyetem
Kossuth Lajos Tudomdnyegyetem
Veszprémi Egyetem

Edtvis Lordnd Tudomdanyegyetem
Jozsef Attila Tudomdnyegyetem
Budapesti Miiszald Egyetem

Edvds Lordnd Tudomdnyegyetem

Bessenyei Gyiorgy Tandrképzd Féiskola

Kossuth Lajos Tudomdnyegyetem
Edtvds Lorand Tudomanyegyetem
Jozsef Attila Tudomdnyegyetem
Jozsef Attila Tudomanyegyetem
Eétvos Lorand Tudomanyegyetem
Eétvés Lordnd Tudomdnyegyetem

BMEIS
VES
BME20
ELTEIG
BME21
JATE27
KLTES
KLTEID
JPTES
ME!
JPTEG
ELTETI
JATE2S
VES
BME?2
VELD
JPTE2
JATEZ9
JATE24
KLTE1]
MEI
ELTEI2
BMELI
VEL!
ELTE!3
JPTES
VE7
ELTEI4
JPTES
VEI2
ELTEILS
ELTEIS
JATE30
VEI3
ELTEI7
BME23
KLTELI2
VEI3
ELTELS
JATE3I
BMELT
ELTEI9
BGYTEI
KLTEI3
ELTE20
JATE32
JATE34
ELTE2!
ELTE22

A




Tomori Tande
Torma Vilaéria
Toth Antal Antila
Tombély Csaba
Tordk holya
Térok Janos
Tuba Robert
Urbin Zita
Vagdasi Monika
Varga Jend
Varga Monika
Varga Zoltan
Varkonyi Zoltan
Végvdri Akos
Virag Istvdn
Visegrddy Andris
Volford Andris
Weisz Mdria
Zenkovics Ferenc
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Eszterhazy Karoly Tandrképzd Foiskola
Eétvés Lorand Tudomanyegyetem
Bessenyei Gyorgy Tandrképzé Féiskola
Jozsef Attila Tudomdanyegyetem

Jozsef Attila Tudomanyegyetem
Kossuth Lajos Tudomanyegyetem
Veszprémi Egyetem

Kossuth Lajos Tudomdnyegyetem
Budapesti Mészaki Egyetem

Edwvis Lorénd Tudomdnyegyetem
Jozsef Attila Fudomdnyegyetem
Veszprémi Egyetem

Veszpremi Egyetem

Janus Pannonius Tudomdnyegyetem
Edrvds Lorand Tudomdnyegyetem
Budapesti Miiszaki Egyetem

Budapesti Miiszaki Egyetem

Veszprémi Egyetem

Veszprémi Egyetem

EKTF1
ELTE23
BGYTF2
JATES3
JATE3S
KLTEI4
VEI4
KLTEIS
BME24
ELTE24
JATE36
VE19
VELS
JPTEID
ELTE25
BMEIS
BME25
VE9
VYE1S
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