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Emberi agymintak nyomnyi szeléntartalmanak meghatdrozasira kidolgozott

analitikai eljarasok
Témavezetd: . ] tikai
Dr. Andrasi Erzsébet, egyetemi adjunktus, ELTE, TTK, Szervetien €s An_a itikai
Kémia tariszék :
Az ELTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszékén évek ota folyik emberi agymintak

vizsgalata. Feladatom a szelén meghatarozésa volt, melyet a magasabbrendi £lblények szamara

esszencidlis elemnek tartanak, Kalonésen megnditt az irdnta val6 érdekladés, amikor kiderdlt, hogy

az igen magas mottalitisi Keshan-betegséget a szelénhidny okozza. Az emberi agy
szeléﬁkoncentréciéjénak meghatérozasdval  illetve  az idegrendszeri bet‘egségek hataséra
bekévetkezé koncentraciovaltozas vizsgalataval azonban eddig kevesen foglalkoztak.

atafozisara egy elvalasztdsmentes, megbizhat6 analitikai eljarast

zis (NAA) bioldgiai mintak mérésére idealis

A szelénkonicentracié megh
kellett kidolgoznom. A neutronaktivacios anali
médszernek tinik; azonban a szelén mérését szamos probléma neheziti meg. Egy viszonylag kis
neutronfluxusil (®¢ 2x10'% cm?s™) reaktorban, mindossze 8 ords besugarzas €s 16-20 dras mérési

idd mellett sikerilt a liofilizdit agymintak 0,4-0,7 ppm-nyi szeléntartalmat k-faktoros

standardizacioval § %-es szOrassal meghataroznom. A szamitasokban a szelén 400,66 keV-0s y-

vonalat hasznaltam fel, melyre egy -—a tovabbiakban j61 hasznalhaté — k'-faktort is kiszdmoHam.

Ugyanezen  agymintak szeléntartalmat  grafitkemencés atomabszorpcios (GF-AAS)

médszerrel is megmértem, mely a NAA-hez keépest gyorsan szolgaltat credményeket. Tobb eljéras

kiprébalasa utan a legjobb eredményeket a termikusan eléredukalt palladium modositd hasznalata
szolgaltatta. Az 1200 °C-on torténd hamvaszidssal és 2200 °C-os atomizalasi hémérséklettel kapott

S mérések relativ

meérési eredmények a NAA eredményeivel jo egyezést mutatnak. A GF-AA

szovasa 1-10 % kizoiti. :
A NAA adatok pontossigat Oyster tissue (NIST-SRM 1566a), a GF-AAS credményekét

Dogfish muscle (NRCC-DORM-2) nemzetkdzi referencia standard mérésével ellendriztem.

Dési Eszter, Vegyész V. évf.
ELTE-TTK
Korszerii mintaelokészitési eljarisok robbandanyag nyomok kimutatisira

Témavezetd; Dr, Torkos Komél, egy. docens,
ELTE-TTK, Altaldnos és Szervetlen Kémiai Tanszék

A robbandanyagok analitikijanak hdrom f6 terifete a mindség-eHendrzés, a gyértdsuk,
felhasznalasuk. sordn fellépd kornyezeti kérokozds és a velik elkovetett bilincselekmények
felderitése.

A napjainkban egyre ndvekvd szdmi a robbantises béincselekmények miatt szilkséges a
felderités soran alkalmazott analitikai modszerck fgjlesztése, olyan 10 eljardsok kidolgozdsa,
amelyek gyorsan bizios adatokat szolgaltatnak az &sszegylijtott robbantdsi maradékok alapjan.

Munkim sorin egy olyan G médszer kidolgozasa volt a célom, amely lehetdvé teszi vizes
extrakcio alkalmazasat. Egy ilyen modszer & elonye, hogy a szerves olddszerekkel szemben
jelentdsen lecsokken az extrakeié sorin kioldédé zavard komponerisek, matrixalkotdk szdma.
Tovébbi elény, hogy nincs szikség nagy mennyiségil szerves olddszerre. Kevesebb komponens
jelenlétében nagyobb biztonsaggal azonosfthatok a minta egyes osszetevdi. Két moidszert
alkalmaztam robbandanyagok disitdsara vizes oldatbdl:

szilardfazish extrakeidt tobbféle patron fethasznalasaval (SPE)

szilardfazist mikroextrakciot (SPME).

Ezen kivil megvizsgaltam, hogy a szilérdfizisi mikroextrakeid hogyan alkalmazhatd
tatajmintdk robbandanyag tartalminak meghatirozasara felyadckos extrakcié nélkiil. Az elvégzett
vizsghlatok sordn meghatiroziam a moddszer(ek) kimutatdsi hatirait és a dusitds optimélis
kériilményeit.

Az elvégzett kisérletek eredményei alapjan az alabbi kdvetkeztetdseket vonhatjuk le:

A viz atkalmas extrahdloszer robbanéanyagok kinyerésére.

A legérzékenyebb a szilardfazisi extrakcio, ami mennyis€gi meghatirozasra is kivéldan
alkalmas médszer.

Rendkivil gyors médszer a szilardfdzisd mikroextrakeid, kivaléan alkalmas sorozatmérésckhez,
vagy thjékozédé mérdésre. A szilardfzish mikroextrakcid lehetdvé teszi szilard mimak €s vizes

extraktumok kiszvetlen elemzését is.




Eke Zsuzsansia, V. évf vegyész hallgatd
ELTE TTK

Matrixhatiasok modellezése vizmintik illékony szerves szennyezdinek
meghatdrozasaban

Témavezeth: o ' o
Dr. Torkos Kornél, egyetemi docens, ELTE TTK, Altalanos £s Szervetlen Kémial

Tanszék

A kérnyezeti mintakban eldforduld mikroszennyezbk mennyiségének pontos ismereie

jelentdsen befolydsolja a szlikséges beavatkozdsok mériékét. Ez kilondscn igaz a taldjviz,

szennyviz és felszini vizmintdk illékony szerves mikros;ennyczéi esetén. Ezen mintdk a
meghatérozni kivdnt iliékony szerves mikroszennyezOkon kivill egyéb anyagokat -oldott, 1ll. lebegd
szerves és szervetlen dsszelevoket- is tartalmaznak, melyek hatdssal vannak a mért érickekre, és
ezaltal a mérés pontossagara. Ezt a jelenséget nevezzitk matrixhatasnak.

Ezen matrixhatasok tanulmanyozdsara modellkisérieteket végeztem. A kirnyezeti vizmintak
mérésénél az Europai Unié eziranyit ajanlésaiban szerepld illékony szerves szennyezbk kozith 33
vegyilletet vizsgaltam. Ismert koncentrécidjl tdrzsoldat egyes részléteihez ismert mennyiségil
modell anyagot adtam. A szervetlen lebegd anyagok modellezésére kvarc homokot, az oldott
szerves anvag tartalom modellezésére répacukrot, az adszorbedlni keépes lebegd anyagok
modellezésére aktiv szenet, az oldott szervetlen anysagok hatdsdnak modellezésére pedig natrium-
kloridot haszniltam. A méréseket gbztér analizissel végeztem, szilard fézisﬁ mikrocx;rakciét
alkamazva.

A mérések eredményei az alabbiakban dsszegezhetdk:

Az aktiv szén, mint adszorbens mér a legkisebb koncentricio (3,33 g/dm’) esetén is az Osszes
Gsszetevit oly mértékben adsz'orbe.e’llta, hogy ezen matrixhatas kovetkeztében a vizsgalni kivint
anyagokat a mintabdl nem lehetett kimutatni.

A tiomok, a cukor és a s6 az egyes vegyiiletekre kiilonbozéképpen hat, és a hatés jellege alapjén
az Altalam vizsgalt 33 vegyilet killénbizé csoportokba sorolhatd.

A kiséz4s nem minden esetben ndveli az extrakei6 hatasfokat.

Hlés Rita, V.évf® biomérnsk hallgaté
BME VEK

Alkohol - 0,0-dibenzoil-(2R,3R)-borkdsav szupramolekuldris vegyiiletek
termikus analitikai és réntgendiffrakci6s vizsgalata

Témavezetdk: .

Dr. Pokol Gybrgy, egyetemi tanar, BME VEK, Altaldnos és Analitikai Kémia Tsz.
Dr. Kozma David, posztdoktori 8szténdijas, BME VEK, Szerves Kémiai Technologia
Tsz,

Kassai Csaba, doktordns, BME-VEK, Szerves Kémiai Technologia Tsz.

A {ii-benzoil—(2R,3R)-bork6'sav (DBBS} a “természetes” borkbsav benzoilezett szirmazéka,
diasztereomer sOképzéses reszolvaldsoknal ipari méretekben alkalmazott reszolvald dgens.
Megfigyeléseink alapjan a DBBS j6 komplexképzd tulajdonsdga lehetévé teszi bizemyos
korilmények kozstt a nem bazikus sajitsigh anyagok (pl. alkohelok) optikai izomerjeinek, illetve
sztéreoizomerjeinck elvalasztdsaf is szupramolekuldris disztereomer vegyliletek képzddésén
keresztiil.

Kisérleteink sordn azt tapasztaltuk, hogy alkoholok &s fenolok egy csoportia hexdnban
szupramolekularis vegytiletet hoz létre DBBS-val. Munkank sorin TG, DTG, DSC, EGD ¢és
termomikraszkopos vizsgélatokkal hataroztuk meg a vegyiiletek termikus tulajdonségait.

Megillapitottuk, hogy a primer alifas alkoholok nem, mig a szekunder alifis alkoholok a 2-
pentanolokig stabil vegyitletet hoznak Iétre. A 2-pentanolok esetében a vegyiiletképzddés 20%-
30%-o0s enantioszelektivitissal jatszodik le, igy lehetéség nyilik ezen alkoholok enantiomerjeinek
kemplexképzésen alapuld disitasara,

A vizsgilt ciklohexanol-szirmazékok kozill a 4-atkil-ciklohexanolok, a 2-halogén-
cikichexanolok. a 2-alkoxi-ciklohexanolok és a 2-aJkil-ciklohexanolok egy csoportia nagy
stabilitdsit szupramolekularis vegyiiletet ad DBBS-val, TG vizsgilatok alapjan elmondhaté, hogy a
vegyiiletek  alkeholtartalma  kozeliti  az egykristdly-réntgendiffrakcioval  mir korabban
meghatarozott kirdlis alkohol-DBBS 1:1, illetve akiralis alkohol-DBBS 2:1 értéket, de a
polikristalyos anyag ezen eiméleti értéknél kevesebb alkoholt tartalmaz.

A vegyilletek szerkezetét por rontgendiffrakcidval vizsgdltuk. A kiilénbozd alkoholok
szupramolekuldris vegyiiletei esetében eltérd eredményeket kaptunk. Tehat a alkohol molekula
tulajdonsagai a vegyiilet stabilitdsat és szetkezetét egyarant befolyasoljak.

Eredményeink azt mutattdk, hogy a DBBS-val torténé szupramolekularis vegytlletképzés alapjat

képezheti ipari méretli reszolvalési eljardsoknak.




Németh Richdrd, V.évf. vegyész hallgaté
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Rezorcin[4)arén szarmazékok vizsgilata piezoelektromos kémiai detektorok
érzékeld anyagaiként

Témavezetd: o o

Dr. Barké Gytrgy, tudoményos fomunkatars, VE, MK, Féld-és Krnyezettudoményi

tanszék

Vizsgilataink soran modositott rezorcin(4)arén  molekulak monoréfegeivel  készitett
piezoclektromos kémiai érzékeldket tanulményoztunk. A kémiai érzékeldket széles korben
alkalmazzak az élelmiszeripar, az egészségiigy, a haditechnika és a kﬁmyezeWédelem teriiletén. A
piezoelektromos hatas csak olyan ionos kristalyszerkezetben ﬁgyelhctéuiﬁeé," ahol a racs elemi
cellijban nincs inverzids centrum. A kvarckristily piezoelekiromos tulajdonsigit 852 K-ig
megtartja. SzobahSmérsékleten az in. AT-metszetl kvarckristaly a legalkalmasabb piezoelektromos
mikromérleg készitésére. Az igy kimetszett kvarclemez oszcillator kirbe kapcsolva felilletnyird
mozgdst végez. A kvarclemez felilletén bekovetkezd tomegvaltozis jol mérhetd frekvencia
csbkkenést okoz a hozzékapcsolt oszcillitorban.

A szakirodalom &ttanulmiényozasa utan piczoelektromos kémiai érzékeldket készitettink. A méar
kotabban szintetizalt rezorcin(4)arén szirmazékokbdl 1mM Koncentracidjn oldatokat készitettliink.
Oldészerként etanol-kloroform 3:7 térfogataranyl elegyét alkalmaziuk. Az oldatokat 60°C-ra
melegitettitk, majd bemeritettik a kvarckristdlyokat. Az oldatokat 13 6rdn keresztil 60°C-on
tartottuk majd a 3 dra alatt szobahSmérsékletre hitétiuk. A detektorokat desztillalt vizzel mostuk,
majd szaritotiuk. Az ¢rzékeloket szdradés utan livegbdl késziilt mérdeellaba helyeztitk. Vivogazként
T45 tisztasdgd nitrogént alka_l'm:iztunk, amelynek térfogatdramat szabalyozdval allitottuk be. A
vizsgilt illékony szerves vegyileteket gazfecskenddvel juttattuk a vivigazba. Az érzékelikhiz
kapcsolt oszcillatorok frekvenciavaltozasait Peaktech 4100A tipusd frekvenciamérbvel mértitk. Az
oldédszergdz hatdsara bekovetkezett frekvenciaesdkkenéseket régzitettitk.

Méré.scink eredményei szerint a négy kitlonbdzé modon helyetiesitett rezorcin(4jarén
szérmazékkal késziilt érzékeid képes megkiilonbdztetni a hasonld polaritasf, eltérd molekula
szerkezette] rendelkezd klérozott szénhidrogéneket. Az erbsen polaris alkoholokndl, illetve apoldris

szénhidrogének mintdinil nem tapasztaltunk megfeleld szelektivitast.

ANALG
Horvdth Krisztidn, IV.évf] kornyezetmérndk hallgats
VE MK

Biogén alifds aminok kromatografias elvélasztisa dipoldris eluens
alkalmazasdval

Témavezett:
Dr. Hajés Péter, egyetemi docens, VE MK Analitikai Kémia Tanszék

A biogén aminok eléfordulasa és akkumulécidja a természethen és az €15 rendszerekben tébb
forrdsbé] fakad. Elsdsorban az enzimek altal katalizalt aminosav dekarboxilezddés nyomén primer
aminok, mésrészrdl bakteridlis fton poliaminok keletkeznek. Ezen vegylilétcsoport  erds
farmakoldgiai hatasi, fontos szerepet jatszik a hermondlis és karcinogén folyamatokban. Bar az
aromas aminosavakbol levezetett biogén aminoknak kiemelkeds fizioldgial jelentdségik van,
fizikai-kémiai tulajdonsdgaiknak vizsgalata, analitikai elvilasztédsuk, meghatirozdsuk lehetGsége
kevésbé vizsgalt szaktertilet, de napjainkban egyre inkabb elétérbe keriil.

Munkdnk soran médszert dolgoztunk ki alkilaminok {metil-amin, etil-amin, trimetil-amin, trietil-
amint, iripropil-amin) folyadékkromatografids elvdlasztésira, azonositisira. A vegyiiletek
protolitikus tulajdonsdgait vizsgdltuk , fgy meghatdrozhatova valtak azok a pH intervallumok,
amelyek az aminok kationos visclkedését biztositjak, és ezdltal kationkromatografiis
elvilasztasukra adnak médot. Az egyes vegylletekre kiszémolt @ Vs pH fiiggvények
egyéricimilen meghatdroztik a kromatografids eluens lehetséges pH értékét. Az ionkromatografias
rendszerben savas hisziidin eluenst alkalmaztunk . Az eluensre vonatkezéa Denens v$ pH fliggvények

alapjan ugyanakkor a mintak retencidja, s ez dton a kromatografias felbontds véltoztathato, mivel a
tsdkkend pH hatdsdra a hisztidin 1 {Il. 2 proton felvételére is alkalmas, s igy a kationos eluens
erbssége szabalyozhatd. Az igy alkalmazott ionkromatografiss rendszer egyidejileg ammadnium,
alkali- és alkdlifoldfém jenck analitikai elvalasztasara is alkalmas. Az eluens rendszer
hasznalatinak tovabbi elénye, hogy az elvalasztds utdni pH vaitssal (pH~7.5) az izoelektromos
pont kornyezetében az aminosav eluens vezetése minimilissa vilik, igy a konduktometrias
detektdlas kedvezden alkalmazhatd. Meghatdroztuk a kedvezd felbontashoz sziikséges elicids
viszonyokat (koncentracis, pH), és megatlapitottuk, hogy az alkilesopert szaménak ill. hosszénak
ndvekedésével a retencid jelentdsen megnd. A novekvd hisztidin eluens koncentracié ezt a hatdst
cstkkenti,




Gecse Orsolya okl. Matemetika — Kémia szakos tandr
PTE TTK

Gyégyszerek kirilis elvalasztasinak optimalizilasa

Témavezetd: Dr. Kilar Ferenc Egyetemi tanar, tanszékvezetd, PTE, TTK,
Analitikai és Szerkezeti: Kémia Tanszék

A ma hasznalt gydgyszerek tobb mint 40%-a kirdlis szerkezetd, kdrilbelil 12%-ukat tartjak
szamon enantiomerként. Megéllapitottak, hogy a legtobb esetben csak az egyik cnantiomer mutat
gybgyszertani hatast, 2 masik modosulatnak vagy nincs éleftani hatasa, vagy az is lehetséges, hogy
mellékhatdst mutat,

Ha a meltékhatis nem annyira erds, akkor is megvéltoztathatja az anyageserét, £s ez a szervezet

' szAméra felesleges terhet jefent. Ezért fontos a kiilonbzé elvalasztési modszerek fejlesztése és
kibdvitése, amely jelentds eredményt hozhat az enantiomer szelektiv szintézisben és a kiralis
elvalasztasban.

Az enantiomerek kirdlis elvalasztasanal, mennyiségiiket hatarozzuk meg. Pontos ismeretiink lesz
arrél, hogy elyik enantiomer milyen mennyiségben van jeleri a gydgyszerbern.

Az enant.iomerek elvalasztasanal, ¥ényeges szempont, hogy az elvalasziasukhoz szitkséges idd
révid legyen. Az elvalasztds optimalizdldsanak is ez a célja.

A HPLC mai modern analitikai modszer. HPLC-vel t6bbkomponensfi mintdk sokszor percek
alatt is elvalaszthatok, ezért is lehet alkalmas a kiralis vegyiiletek enantiomerjeinek elvilasztasara,
¢s az elvalasztds optimalizalasara.

Munkam sordn a kiralis elvalasztast OD-RH, és OJ-R oszlopon végeztem. A mintdim kozil az
MCC46 és MCC47 enantiomerjeit ezen a két oszlopon probaliam meg elvélasztani; €s az
efvalasztast optimalizalni. Az MCC46 enantiomerjeinek elvilasztasat OD-RH oszlopen, az MCC47
enantiomerjeinek elvalasztasat OJ-R oszlopon siketiilt optimalizalni.

A B blokkelék enantiomerjeit csak OD-RH oszloppal kiséreltem meg clvalasztani, dé ez nem
minden esethen sikérﬁft_. Hat B blokkolé enantiomerjeinek elyalaszidsds sikerilt optimalizélni. A

tobbi 11 B blokkold elvalasztaséra egy masik oszlop (példaul: OD) valdszintleg alkalmasabb.

ANALS
Dondt Andrea, V. évf vegyész hallgate
SZTE TTK

Nem természetes aminosavak HPLC-s elvalasztasa kiralis antibiotikum alapu,
Ristocetin A kolonnin
Témavezetd:

Dr. Péter Antal, egyetemj docens, SZTE, TTK, Szervetlen és Analitikai Kémial
Tanszék

A természetben elSforduld  biolégiailag fontos vegyiiletek  tobbnyire kirdlisak. Az
enantiomerek eltérden reagalnak a biologiai rendszerekben, ezért szikséges, hogy az enantiomerek
tiszta formaban élljanak rendelkezésre. A racém keverékek eld4llftasa azonban kevéshé kéltséges,
igy inkdbb a szintézis utani elvalasztss technika hatékonysaganak kihasznalésaval i gyekeznek tiszta
sztereo izomerekhez jutni. Ilyen célra tobbek kozott elterjedten hasznaljik a nagyhatékonysagi
folyadékkromatografias (HPLC) médszereket,

A kirdlis elvilasztds harom lehetséges modszere a kolonna el6tti szarmazékképzés kiralis
szarmiazékképzd reagenssel, kiralis mozgofizis adalékok és 2 kirlis llofézisok alkalmazisa. A
kirglis 4llofazisoknak tohbféle tipusa ismert. Tobbek kozot ityenek & ciklodextrin-, koronaster-,
ligandumeserélé-. kirdlis polimer és a makrociklusos antibiotikum tipust fazisok.

Armsirong ismertette elstként 1994-ben az gltala kifejlesztett kiralis all6fazisokat, melyek
szilikagélbez ~ kovalensen kotstt  makrociklusos antibiotikumokat  tartalmaztak, Ilyeri
a.makrociklusos glikopeptidek csalidjaba tartozé Ristocetin A, amely a Chirobiotic R kiralis
alléfazis szelektormolekuldja.

Dolgozatomban a nem természetes aminosavak kozill fenil-alanin szarmazékok és
tetrahidro-izokinolin vézas vegytletek enantiomerjeinek az elvalasztasat végeztem el Chirobiotic R
kolennan, fordftott fazisii és polar organikis mddszerrel. A forditoft fizisn modszernél a
hémérséklet illetve a szubsziituensek hatdsit vizsghltuk az elvilasztisra. Polar organikus
modszernél vizsgaltuk, hogy a sav/bazis arany hogyan befolyasolja az elvélasztist. .Az dltalunk
tanulményozott  vegyiiletek s  mddszerck mindegyikénél optimalizaltuk az elvilaszigs

korilményeit. |




Kovdes Kldra, V. évf. vegyész hallgatd
SZTE TTK

Haloperidol tartalmii gy6gyszerkészitmények HPLC tisztasdgvizsgilatanak
validaldsa

Témavezetdk: Godeon Vesvésseti G
Nagyné Dr. Turdk Aniko, Richter Gedeon Vegyészeti Gy o .
Dr.gglalész Janos, egyetemi docens, SZTE, TTK, Alkalmazott és Kérnyezeti Kémiai

Tanszék

Munkam soran a Haloperidol hatoanyagot (major neuroleptikum) tartdlmazé  négy
gyogyszerkészitmény, mégpedig injekeid, csepp és két hatéserfsségi tabletta vizsgélataival
foglalkozom.

Feladatom de curdpai gyogyszerkinyvben a hatdanyagra vonatkozoan megjelent modszer
adaptalasa ¢s alkalmazasa a készitményekre.

Elst lépésben azt vizsgaltam, hogy a moédszerben leirt kromatografias paraméterek -
ionparképzd koncentracidja, eszioptipus, gradiensprofil- hogyan hatnak a fokomponens .és az Tsmert
szennyezéseinek elvalasztdsdra, esetleg megjelernmek-e ismeretlen szennyezések. Az tonpérképzd
koncentracidjat 0,03-0,07 mol/dm’® kozott valtoztattam, a legalkalmasabb koncentracionak a 0,05
mol/dm® bizonyult. Négy oszlopot probaltam ki, ezek kdziil a 0,1 méter hosszd, 3pm
szemcseméretlt  oktadecil-szilikagél oszlopon valbsithaté meg a megfeleld elvilasztas. A
gradiensprofil valtoztatas vizsgalata sorin megéllapitottam, hogy melyik profil a legalkalmasabb é§
a tovabbi vizsgilédast ezzel a profillal hajtottam végre. A kromatografia kozben felvett UV
spektrumok segitségével kivalasztottam a megfeleld detektdlasi hullamhosszt.

A készitmények vizsgdlatahoz szilkséges a megfeleld rintaeldkészités kidolgozésa. Az
injekeid és a csepp esetében a vizsgdlatot kdzvetlenill végezhettem a készitményekkel. A keét
hataserrdsségit tabletta mintak esetében szikségessé valt egy kvantitativ kinyerési modszer
kidolgozasa. Kezdetben metanolos, majd tejsavas kiolddst végeztem. Egyik madszer sem bizenyult
alkalmasnak, mivel elsd esetben nem volt a fokomponens kinyerése megfeleld, méasodik esetben
pedig c;ﬁcstomulés lépett fel. Ezért prabalkoztam a két oldészer elegyével vald széteséses
vizsgilattal. |

Terhelésnek kitett mintak (h6, fény) segitségével fontos annak igazoldsa, hogy az

alkalmazott kromatogréfids modszer megfeleld lesz a stabilitasi mintak vizsgélatéra, valamint

alkatmas bomlastermékek azonositdsdra.

ANALIO
Pdddr Petra, V. évf vegyész hallgats
SZTE TTK
Kromatogrifias médszerek kidolgozdsa az dsztrinvizas vegyiiletek kérében

Témavezetd:
Dr. Wolfling Janos, egyetemi docens, SZTE, TTK, Szerves Kérniai Tanszék

A szterénvizas vegyitletek jelentdssge a kémidban és a gyOgyaszatban kozismert. A szintézistik
soran esetenként keletkezd diasztereomerelegy szétvilasztasa nem minden esetben konnyi feladat.
Az Ssztron-3-metiléter (1) — 13a-Gsztron-3-metiléter {2} epimerpar vegyitleteinek elkiilonitéset
oldottuk meg egy szelektiv szarmazékképaési reakcid kidolgozdsaval. 1 &s 2 elegyét dinijtro-
fenilhidrazinnal kondenzaciés reakcidba vittik., A szobahémérsékieten, cgyszeriien, gyorsan
végrehajthaté atalakitas soran csak az Gsztron-3-metiléterbsl kepzédik dinitro-fenil-hidrazon (3),

amely a véltozatlanul maradt epimertél a nagy polaritasbeli kiilonbség miatt konnyen elvalaszthaté,
o

Az 8sztron-3-metilétert (1) aminopropil-csoportokkal elltott szilikagé] feliileten kondenzacics
reakciéban immobilizaltuk. Redukcidt kévetden az igy eloallitott madesitott kiralis alléfizis kozeli

polaritas diasztercomerck hatékony clvalaszidsdt tette leheétéve. A médszer adaptglisa kiralis

HPLC-toltet készitésére, melvet enmantiomerek elkitlonitésére kivanunk alkalmazni, folyamatban

van.




ANAL]
Farkas Robert, V. évf vegyész hallgaté
ELTE-TTK
5-S-ciszteinil-DOPA eldallitasa és kromatografiis vizsgdlata
Témavezet6: o S
Prof. Dr. Kremmer Tibor, egy. tandr, Orszagos Onkoldgiai Intézet, Biokémiai
Oszialy

A rékbetegség cgyéb formai kdzott a bor rosszindulari daganatos megbetegedései, az un.
melanomdk, a népegészségiigy egyik silyos problémajar képezik, A daganatos betegségek korai
felismerésére és kovetésére kildnbbzd, a vérben, vizeletben, szivetminidkban kimutathatd
anyagcseretermékek  (prekurzorok, metabolitok), kulcsenzim aktfvitdsok, stb. bicanalitikai
meghatérozasit, un tumor marker vizsgélatokat alkalmaznak. Specidlisan a bdrdaganatok
diagnosztikijaban mas markerek kézott (pl. S-100 protein) ijabban a tirozin anyagesere kozti

termékét, az 5-S-ciszteinil-DOPA-t (5-5-CD) mérik, amelynek igen alacsony (ng/dl} koncentraciéja

a vérben foleg a bordaganatok attét-képzddésének folyamataban a normdlis érték 10-1000-szeresére

emelkedhet, Az Orszagos Onkologiai Intézetben az eiiberi vérszérum 3-8-CD koncentricidjdnak
meghatarozasa a minta eldkészités folyamatdt kiivetden killsd és belsd standard vegyiiletekkel (5-
SCD, e-metil-DOPA) kalibralva, forditott fazist nagyhatékonysigi folyadékkromatogréafidval (RP-
HPLQ) és elektrokémiai detektdlassal torténik. A koltséges és ﬁjgbban a kereskedelmi forgalomban
hozzaférhetetien 5-S-CD referencia vegyiilet szintézisére és tisztitdsara gomba eredetli tirozinazzal
DOPA-bél kiindulé enzimreakciée, illetve ioncseréld folyadékkromatografiss eljarast alkalmaztunk.
Az enzimreakcié szobahdmérsékleten 2.5 ora alatt 50mM-os foszfat pufferben (pH 6.8) tortént. A
reakciGelegyet az irodalomban leirt koriitményekhez képest kiméletesebben, egy Ujonnan
kifejleszteft kationcseréls tolieten (FragtopelEMD  SO5-650, Merck), lépcsézetes sGsav
koncentracié gradiens eliiciéval (0.1 - 0.5N HCI) 3-4 frakcidra valasztottuk szét. Az enzimreakcié
termékeit kilonbozd Gsszetétell oldészerelegyekben szilikagél és  celluldz  rétegeken
kromatografaltuk és UV-fényben detektdttuk. A tiszta 5-S-CD-t és izometjeit UV, ill. NMR-
spektrurﬁaik, valamint a rutinvizsgalatokban alkalmazott RP-HPLC médszerrel azonositottuk.
Vizsgalataink alapjan az dltalunk kidolgozott eljards alkalmasnak bizonyult az analitikai modszer

kalibraldsara megfeleld tisztasagu 5-S-CD mikropreparativ elddilitisdra,

. ANALI2
Pethd Bedta IV éves vegyész-kémia tandr
ELTE TTK Szervetlen és Analitikaj Kémia Tanszék

Az alifis aminok és diaminok o-ftaldialdehiddel, 3-merkaptopropionsav
jelenlétében keletkez6 szdrmazékaik vizsgdlata: HPLC-vel, egyidejti UV és
fluoreszcencids detektdlassal

Témavezetd: Periné dr. Molnér Ibolya
Osszefoglakis: Munk4m soran: (i) alifds aminok (metilamin, etilamin, propilamin, butilamiin),

(1) alifds diaminok {etiléndiamin {EDA), az 1,2-propiléndiamin (1,2-PDA), az !,3-propilén-diamin
{1.3-PDA), a putreszcin (1,4-butiléndiamin, 1,4-BDA) és a kadaverin 1,5-pentiléndia-min (PDA)},
valamint, az (iii} etanoiamin o-fiaidialdehiddel, 3-merkapto-propionsav segédanyag jelenlétében
bekavetkezo reakeidjat tanulmanyoztam.

Eredményeim alapjan az alabbi dltalnos megéllapitasok tehetsk:

1. valamennyi vizsgalt amin- és diamin-szdrmazék a kordbban megismert aminosavak OPA
szarmazékaihoz hasonléan, (B-alanin, Y-aminavajsav (GABA), hisztidin, omitin ¢s lizin) t&bb
csticsban elualodik. Ami azt jelenti, hogy a kisebb retencigjn termék, az id6 eldrehaladasaval a
nagyobb retenciofii termékké afakul. Mind az UV, mind a fluoreszeencids vélaszjelek dssze-gének
€rtékelése dlapjan, va=[arnenn_y1' aminszarmazék esetében, egybehanpzo tapaszialat, hogy stabilitasuk
az idé elbrehaladasival szamottevéen cstkken: (i) a stabilitis a szénatom-sz4m nivekedésével,
walamint (ii) az elicié héfokanak csokkenésével nd. Az etznolamin és a vicinalis diaminok,
figymint az etilendiamin €s az 1,2-propiléndiamin az alifis aminokto] cltérden viselkednek: (iii) az
etanolamin egyetien terméket szolgaltat, melynek stabilitdsa az aminszdrmazékokéval azonos, (iv)
az’ etiléndiamin egy, a csak UV tartomanyban  detektslhaté  ferméke pillanatszertien, s
reagensfelesleg alkalmazasakor koncentracidaranyosan keletkezik,

2. A keletkezd termdékek spektralis €s fluorescencias jellemzdit értékelve kitiinik, hogy a vici-
nakis diaminok, -csak UV aktiv terméke kivitelével-, valamennyi amin- s diamin szarmazék
izoindol sajatsigl, azaz, az UV tartoményban jellegzetes maximum értékeket szolgaltatnak: a
révidebb retencid ideji termékek maximuma 334 nm, a hosszabb retenciéjuaké 338 nm.

3. Az etiléndiamin és az 1.2-propiléndiamin az UV tartomanyban szelektiven detektalhato
szérmazékainak meghatirozésa analitikai szempontbdl hasznosithaté,

4. A tdvolabbi célok (i) az etiléndiamin, feltételezésiink szerint heteroatomi termékének

‘tomegszelekiiv azonositasa, valamint, (ii) e heteroatoma termék mennyiségi mérése alagjian az

etilendiamin meghatérozasa, természetes métrixokban, mds aminok jelenlétében.




ANALI3

Sallai Kriszting IV. éves biolégus hallgato
ELTETTK

Diarit-szulfidok észterazgatlé hatasinak vizsgilata; optimalizilt mérési modszer
kidolgozasa

Témavezetdk:

Tugyi Regina, PhD-hallgaté, ELTE-MTA Peptidkémiai Kutatocsoport, ELTE,
Szerves Kémiai Tanszék

Dr. Hudecz Ferenc, tudomanyos tandcsad6, ELTE-MTA Peptidkémiai Kitatocsoport,
ELTE, Szerves Kémiai Tanszék

A Szerves Kémiaj Tanszéken korabbi kutatdsok sordn nagyszamu didril-szulfid tiplﬁsﬁ vegyiiletet
allitottak eld. Ezen vegytiletek biolGgiai hatdsinak vizsgilatira enzimkinetikai mérésekbe kezdtiink,
azzal a céllal, hogy felmériik, mutatnak-c enzimgatlo sajatsagot.

Az enzim €s szubsztratjanak kivdlasztdsat, illetve a vizsgalati korilmények beallitdsat az
irodalmi adatok alapjdn végeztik. A p-nitro-fenil-acetst karboxilésztersz a&ltal katalizalt
hidrolizisekor keletkezd p-nitro-fenol ‘mennyiségét spektrofotometridssan méitiik 405 nm
hullamhosszon, mivel a termék fényelnyelése itt maximatis. A kapett abszorbanciaériékek alapjan
kiszamoltuk a kezdeti reakciosebességét a kénvegyiiletet tartalmazo, illetve a kontrofl

reakcidelegyekben. Fzzel a modszerrel mérve a megvizsgilt diaril-szulfidok jelentds részének

Jelenlétében a p-nitro-fenol sirga szinének cstkkent mértékii kifejlodését tapasztaltuk, amibdl e

vegyliletek enzimgitld hatisara kovetkeztethettink.
A mérési koritlmények pontosabb beéllitasakor felfigyeltink a p-nitro-fenol fémyelnyelésének

pH-figgésére, melyet a valjaban szintelen protondlt, és a sarga szinii deprotonalt alak

egyensilyanak egyik, illetve masik irdnyba vald eltoloddsa okoz. Mivel feltételezett
inhibitorvegyiileteink nagy része karboxilcsoportot is tartatmaz, jelenlétikben 2 pH csokken, ennck
hatdsara pedig a p-nitro-fenol disszociacioja visszaszorul, ezért alacsonyabb abszorbanciaértéket
kapunk.

A szinintenzitds pH-fiiggésébo! adédo hiba kikilszobolésére kidolgoztunk egy, az irodalmi
protokollté] eltérd modszert, melynek lényege, hogy a méréseket az izobesztikus ponien végezziik.
Az izobesztikus pont meghatarozasdhoz nyolc kiilonbozé pH-éreékd foszfat-pufferben vettiik fel a
p-nitro-fenol UV-spektrumét. A keresett hultimhossz 340 nm. Ezutin a méréseket pirhuzamosan a
korabban hasznélt A, =405nm-en, és az j, Az=340nm-en végeztitk el, igy ugyanarra a mintira eltérd
eredményeket kaptunk. Kisérleteink bebizonyitottdk, hogy médszerimk a korabbindl alkalmasabb a

diaril-szulfidok ¢szetrazgatlé hatdsnak vizsgalatara,

7 . . ANALI4
Foldes Jdnos, I11. évf. bioldgia-kémia tandr haligats
Temesvari Nyugat Egyetem '

A Banéti propolisz flavonoid tartalmanak elétanulminya

Témavezets:
Lector, Dr. Albulescu Mariana, TNyE, Bioldgia, Féldrajz, Kémia Kar

A flavonoidok azon tuléjdonsai‘gaébél kiindulva, hogy j61 oldédnak polaris oldoszerekben,
dolgoezatunkban ezen anyagok vizben €s glkoholban valé kivongsat kévettiik.

Az oldatokban a flavonoidokat az UV abszorbeiés spekirum  illetve az oxidacis id6
segfiségével mutatiuk ki(0.1 N KMn0, oldat). Az oxidiciés sebesség fligg az antioxiddns
aktivitdsaté! a kivonathan,

A fenti médszerre] kilonbségeket figyeltiink meg a harom propolisz kivonatndl, ami a

Kivenat mennyiségét és a kivonat oxidalhatosagat illeti.




Tolvaf Eszier, V.évf. bioldgus hallgaté
ELTETIK

Cisz-akonitil-daunomicin izomereket tartalmazé biokonjugatumok pH
stabilitdsa és ir vitro tumor ¢llenes hatisa

e

Témavezetdi:
Reményi Judit, Ph.D. hallgaté, ELTE-MTA Peptidkémiai Kutatdcsoport
Dr. Hudecz Ferenc, tudoményos tanacsadd, ELTE-MTA Peptidkémiai Kutatdcsoport

A tumorgdtlé hatdsi daunomicin mellékhatdsai {immunszuppresszié, kardiotoxicitds) @ Klinikai
alkalmazas sorén problémat okoznak. Irodalmi adatok szerint polimer hordozéhoz kapcselva

megvaltoznak farmakokinetikai tulajdonsagai, és lehetéség nyilik a melié_l;hatésok kikiiszobdiésere.

Kutatdcsoportunk a daunomicint egy elagazd ianct, polilizin gerincdi; glutaminsav tartalmi

polipeptidhez kapesolta (EAK), savérzékeny cisz-akonitsav részlet beépitésével. A daunomicin a
konjugatumbdl (cAD-EAK) a lizoszomék savas kdzegében (pH=3-4) szabadul fel. A kordbbi in
vive korlilmények kozott végzelt vizsgalatok bizonyitottak, hogy a konjugétum terapias hatésa jobb
a daunomicinénél. Késobbi szerkezet-hatds vizsgilatok alapjin a hatGanyag felszabadulds az
emlitett konjugdtumbol csak 50% (pH=3). Mivel 2 cAD-EAK konjugitumban a cisz-akonitil-
daunomicin {(cAD} kétfele izomerje kapesolodik a polipeptidhez, ama gondoltunk, hogy a
felszabadulas mértéke, valamint a tumorellenes hatds osszefiiggésben lehet a konjugatum cAD
izomer Osszetételével. Ezért az izomereket egymastdl elvilasztottam és eldallitottam az izomer
cAD-EAK konjugatumokat.

Munkdm soran megvizsgéltam a kétféle cAD izomeérben €s a cAD-EAK izomer konjugdtumban
a daunomicin felszabaduldsanak mértékét a pH és az id6 fiiggvényében. A cAD izomerek és a cAD-
EAK izomer konjugatumok tumorellenes hatdsat tetrazélivm (MTT) mddszer segitségével in vitro
kérilmények kozdtt tanulmanyoztam.

Megéllapitottam, hogy az egylk cAD izomerb6! torténd hatéanyag felszabadulds gyorsabb és
hatékonyabb. mint a masik cAD izomer esetében. Ezen izomer joval hatékonyabb volt 2 human
eml6karcindma sejivonaton (MDA-MB 435F) is. Az izomer konjugdtumok esetében mérési
eredményeink mindkét sejtvonalon azt mutatjdk, hogy az egyik cAD-EAK konjugétum ICso éricke
kisebb, tumor gatlé hatdsa jobb, mint a misik cAD-EAK konjugitumé, valamint az izomer

keveréket tartalmazd konjugdtumé.

Schlosser Gitta, V. évf. vegyész hallgaté
ELTE-MTA Peptidkémiai Kutatécsoport

Ciklopeptidek szintézise a HSV gD-1 9-22 régi6jabol hatékony szintetikus
antigén eldallitasa céljabol

Témavezetd: _
Dr. Mezb Gibor, tudoményos tandcsadd, ELTE-MTA Peptidkémiai Kutatécsoport

A Herpes simplex virus (HSV) egyike a [epgyakoribb emberi kérokozéknak. Két szerotipusa
letezik; a HSV-1 foleg az arcon, mig a HSV-2 a penitdlis szerveken okoz megbetegedést, Az
elsédleges fertdzés altaldban litens allapotot hoz létre, mivel a virus telies cltavolitisa a
szervezethdl nem lehetséges. Ezért nagy jelentdsége lenne a virus elleni védekezésben szintetikus
oltéanyag kifejlesztésének.

Munkamban a virus fehérjeburkabél szarmazé D-glikoprotein (ez a fehéije jelentds szerepet
jitszik a virus elleni immunvalasz kivaltdsaban) 9-22-es szekvencidjat, mint egyik f5
antigéndetermindns résziétet vélasztomtam ki, hogy megfeleld modositisokkal ellenanyag
kivaltasara alkalmas vegylleteket #llitsak el6. A tervezett ciklopeptidekkel azt a céit prébaltam
megvaldsitani, hogy a a 9-22 epitép peptidben {LKXMADPNRFRGKPL) eléforduld turn
szerkezeteket stabilizaljam, tovabbé a szekvencia minimalis modositasa mellett a két szerotipusban
cléforduld térszerkezetet kozelitsemn egymashoz. A ciklopeptidek elé’:éllitésého‘z a vegylletekben
amid-, illetve tioéterkotés kialakitasat alkalmaztam. A linedris peptid prekurzorokat szilard fazisa
szintézissel allftottam eld, a ciklizaciot pedig vagy a gyantdn (amidkotés kialakitisa) vagy oldatban
(Hotterktés kialakitdsa) végeztem. A 1l-es helyzetben lév6 metionint ciszteinnel (Cys) vagy
homociszieinnel (Hcy) helyettesitjiik, azok tiolcsoportja kénnyen reakciéba vihetd egy lizin
kidracetilezett oldallancdval. A kialakult tioéterkités a homocisztein esetén olyan cikiust
eredményez, mintha a metionin oldalldncan keresztiil zar6dna a ciklus. Az elsallitott ciklopeptidek
terszerkezetét CD és FT-IR spektroszkopidval vizsgaltuk. Ezek alapjan megallapithato, hogy ezck a
szarmazékok merevebb szerkezettel rendelkeznek, mint a linearis analégok és jobban megvaldsul
benniik a tirn konformécié. Mir ezek a mérések is kuldnbséget mutattak a Cys és Hey tartalmi
analégok kozit. Az ellenanyag kintbdési vizsgalatok azt mutattak, hogy a Hey tartamt vegyiiletet
felismeri az A16 monoklonalis ellenanyag, de a Cys tartalimit nem, A két vegyiilet (amelyekben
csak egy metiléncsoport kiilonbség van a ciklusban) térszerkezetét ezért NMR-spektroszkopidval is
vizsgaltuk. €s némi kiilonbséget taldltunk a spektrumokbian. Feltehetd, hogy ezen szekvencia

részleteknek jelentbsége lehet az ellenanyagfelismeréshen.




BIOK3

Katona Kidra V. évf’ vegyész hallgard
DE TTK

Lipofil dAMP szarmazékok szintézise és apoptozist indukald aktivitdsdnak
' vizsgalata HL-60 leukémia sejteken

TémavezetH: o
Dr. Aradi Jdnos, docens DEQEC Biokémia és Molekularis Bioldgia Intézet

Az apoptdzis (programozott sejthaldl) egy fiziolégias folyamat, mely aktiv szerepet jatszik az
cgyedfeilddésben, a szovetek homeosztdzisaban, a fejlédés sordn feleslegessé wvalt vagy
meghibésodott sejtek eltavolitasaban.

A programozott sejthaldl regulicidjaban és végrehajtisdban a kaszpizok fontos szerepet
jatszanak. Ezek az enzimek egy katalitikus kaszkadot képeznek, mely tobb iitvonalon aktivalddhat
€s a folyamat végeredménye apoptozis kialakulasa lesz, A kaszkad beinditdsinak egyik lehetdsége a
mitokondriumbél t6riéné citokrom ¢ felszabadulds. A citokrom c felszabaduldsat a sejtben
megemelkedett dATP koncentraci Snmagdban eldidézheti, apoptézist eredményezve.

Munkink célja olyan lipofil JAMP szérmazék eldallitisa, mely ellentétben a médositatlan
dAMP-vel bejut a sejtbe, a sejt enzimei dATP-vé alakftjak, mely ezéltal apoptozist indukil,

Ot vegyiilet szintézisét és biokémiai hatasanak vizsgélatdt végeztik el: N,37-O-diacetil-2’-
dezoxi-adenozin-5’-fosz it N,37-0-diacetil-2’-dezoxi-adenozin-5"-fosz fat-butil-észter; 3°-C-acetil-
2’-dczoxi-adcndzin-5‘-foszfat—buti]-észtcr; 2*-dezoxi-adenozin-5"-foszfat-butil észter; 2’-dezoxi-
adenozin-5"-foszfat-dibutil-észter.

Az altalunk szintetizdlt vegyiiletek sejt-proliferaciot gatlé hatasat HL-60 leukémia sejtkiltraban
MTT-teszt segitségével vizsgaltuk és megallapitottuk, hogy csak a 2’-dezoxi-adenozin-5’-foszfat-
dibuti-észter (DABB}) gatolja a sejtosztédast. A tovabbi vizsgélatok sordn a DABR hatisa dézis- és
id6ftiggbnek bizonyult,

HL-60 sejteket DABB-al kezelve és agarodz gélelektroforézissel vizsgdlva, DNS fragmentalodast
figyeltink meg, mely az apopidzis egyik legelfogadotabb markere, illetve Western blot segitségével
stkeriilt detektalnunk a mitokondriumbé! felszabadult citokrom c-t.

Fény- és elektronmikroszképos felvételekkel vizsgalva a DABB-al kezelt sejteket, az apoptdzisra
Jellemzd morfologiai valtozasok jél Lithatdak.

A vizsgélalok alapjan valészin, hogy a DABB apoptézist indukal HL-60 sejtekberi.
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BIOK4
Oléh Brigitta, 1V.évf. vegyész hallgats
DE TTK,

A Penicillium chrysogenum ghutation S-transzfersza és fenoxi-ecetsav
Inetabolizmusa

Témavezetsk:

Dr. Pécsi Istvan, egyetemi docens, DE, TTK, Mikrobiolégiai és Biotechnologiai
Tanszék

Dr. Emri Tamas, egyetemi tandrsegéd, DE, TTK, Mikrobiolégiai és Biotechnologiai
Tanszék

A glutation S-transzferss (E.C. 2.5.1.18; GST) az élaviligban altalianosan elterjedt enzim.
Megtalathaté sok prokaridta szervezetben és szinte valamennyi eukariota éldlényben, az embert is
beledrtve. A plutation (y-L—g]utam‘il-—L-ciszteini]—glicin; GSH) nukleofil szubsztiticiés és addicids
reakciit katalizdlja, Sokféte, efsbsorban detoxifikdciss folyamatban mikodik kizre: Szerepe van a
sejtekbe  bejutd idegen anyagok (xenobiotikumok) ‘dctoxiﬁkélaséban, valamint az oxidativ
stressznek  kitett  sejtekben képzddd toxikus moleknlak {hidroxi-aldehidek, hidroperoxidok) i
méregtelenitésében is, Az enzim gydgydszati jefentt")séggcl is bir, hiszen nemecsak 3 szervezet l
Szamara karos molekulakat, de égyes gyogyszereket is eltavolithat a sejtekbil.

Az dltalunk tanulményozott B-laktam termels 2. chrysogenum gombaban a GST kbzvetve részt
Vesz az antibiotikum termelés szabalyozasdban, A V-penicillin fermentativ tton  t8rténs i i
eldallitisanal hasznalt fenoxi-ecetsav ugyanis, egy GST-figgé detoxifikacids folyamatot indukal, I
folyamat a sejtek GSH tartalmat csdkkenti, ami az antibiotikum képz6dss fokozddasahoz vezethet, |
hiszen a GSH inhibitora Wbb, a penicillin bioszintéziséhen résztvevi enzimnek is, Elképzelésiink

szerint az enzim szubszirdtja nem maga a fenoxisecetsav, hanem €gy. a fenoxi-ecetsavbol létrejove,
epoxid tipusi vegyiilet,

i

Vizsgalataink célia a P chrysogenum GST-dnak g fenoxi-ecetsav metabolizmusanak I

megismerése, valamint a fenti hipotézis igazolisa, vagy cafolisa J
Nativ gélelektroforézis segitségével harom izoenzim jelenlétét tudtuk kimutatni (GST]1, GST2,

GS8T3). A harom izoenzim kéziil 4 GST] és a GST3 epoxidbonté akiivitdssal is rendelkezik.

Fenoxi-ecetsav jelenlétében a GST?2 mellett a GST1 izoenzim indukciéja is megfigyelhets. |

Giutation—afﬁnkmmatogréﬁés eljarassal  sikerilt részlegésen megtisztitanunk  az egyik [

izeenzimet. Meghataroztuk molckulatfimegét (85 kDa), alegységszerkezetét {c3) és kinetikai J
parameétereit (Ko, cpng= 0,74 mM; K gsp=0,2 mM) js.

! I
i il'




Baldzsné Borbély Erzsébet, V.évf biomérnsk hallgats
BME VEK

A sdfrinyos szeklice virdg szuperkritikus extrakeidja

Témavezets:
Dr. Siméndi Béla, egyetemi docens, BME, VEK, Vegyipari Miiveletek Tanszék

Az utdbbi években egyre szélesebb kirben alkalmazzik az élelmiszer-, gydgyszer- és kozmetikai
ipar teriileién a szuperkritikus extrakcidt, amely lehetdséget kinal a biologiailag aktiv, természetes
eredetdl anyagok el6allitdsara és vizsgalatara. Eldnyethez tartozik, hogy az extraktumot kiméletesen,
oldészermentesen nyerjiik ki,

Munkidmban a sdfrényos szeklice (Carthamus finctorius 1..) virdg szuperkritikus extrakeigjat
vizsgéltam. Viragiban két fontos festékanyag talalhatd, a szaflorsarga és a vords szinl kartamin, A
szeklicét gyogyszerek, élelmiszerek, borok, likdrok szinezésére hasznaljak a draga safrany helyett.

A kisérleteket 5 dm’ extraktor térfogati félizemi berendezéssel végeztem. Oldészerként
élelmiszeripari tisztasagi szén-dioxidot hasznaltam. Héaromszintes kétfaktoros kisérleti tervet

késziteltem az optimdlis izemelési paraméterek meghatarozdsihoz. A teljes faktortervet Statistica

for Windows programmal kiértékelve megatlapitottam, hogy csak a nyomas hatdsit leird lipedris

tag {p) és a nyomas ¢s hdmérséklet kizbtt fellépd kdlesonhatas (p-T) szignifikans. A legjobb
kihozatalt 450 bar-on és 60 °C-on értem el. A szuperkritikus extrakciéval parhuzamosan
" hagyomdnyos médszereket, hexdnos és alkoholos Soxhlet extrakcidt Taboratoriumi és félizemi
méretekben is alkalmaztam. A kihozatalokat &sszehasonlitva azt tapasztaltam, hogy a szuperkritikus
szén-diexid hasonlé mennyiségben old ki anyagokat a viraghél, mint a hexan oldészer.

Az anafitikat vizsgélatok sorén meghatéroztuk a kivonatok szinezék ( P-karotin, PB-
kriptoxantin, lutein, dsszkarotinoid) és o-tokoferol tartalmidt. Az extraktumok élelmiszeripari
felhasznalhatosagat, valamint antioxidans hatdsat is vizsgaltuk. Az avasodasgatlds kisérletnél az
alkoholos kivenat jobb antioxidinsnak bizonyult, mint a szoperkritikus extrakt. A
felhasznalhatosagi vizsgalatok eredményeibdl megallapithato, hogy a szuperkritikus és az alkoholos

minta jél alkalmazhat¢ izharménidjuknak megfelel terméktipusoknal.

Dudds Erzsébet, V. évf. bioldgusmérndk hallgaté
BME VEK

Ivovizhil6zathél szirmazo biomassza tanulmanyozasa DNS vizsgdlaton alapulo
moédszerrel

Témavezetdk:

Dr Gaugecz Janka, tanszéki mémok, BME VEK,
Biokémiai és Elelmiszertechnolégiai Tanszék

Dr. Borsanyi Matyas, OKK OKI, kiilsé konzulens

A _vizspalat célia: ivovizellatdé rendszerekben vizmindségromlast eredményezd bevonat
(biofilm) kifejlodésének vizsgalata, kilonos tekintettel az indikator nitrifikalé mikroorganizmusok
(amménium- €s nitrit-oxiddlok) detektdldsira. A nitrifikalé mikrobaknak szerepe van az ammonia
nitritté ill. nitrdtta alakitasaban, melyek egyes daganatos megbetegedések kialakulasaért is felelosek
leheinek.

A vizsgalt-vizmintikat — melyek kaposvari vizmiib6] ill. varosi cséhalézatbol szarmaztak —
az Qrszagos Komyezetegészségligyi Intézet biztositotta.

A kimutatasokhoz alkalmazott modszer 2 polimeraz Iineeakcié (PCR), amely segitsépével
tetszoleges DINS-szakaszrol rovid idd alatt korlatlan szami masolator készithetiink két inicialé
ofigonukleotid €s hostabil DNS-polimerdz enzim segitségével, A nitrifikalo mikroorganizmusok
detektaldsdra a prokarigtik 165 rRNS-é1 kddolé DNS kivalasziott szakaszait hasznaltam.

A PCR nem csak nagyon érzékeny, de kulonbszd inhibitorok jelenléte a DNS polimeraz
mikddését ghtolja ezért fontos megfelel tisztasiagh DNS kinyerése, igy a TDK murka keretében
eloszir megfeleld mennyiséglh és tisztasigh Gsszes DNS-t izolaltam. A polimeraz inhibitor
kimutatasara eubakteriumok DNS-6hen megtalalhatd 991bp hossz(isagh szekventciakat hasznaltam.
Ha nem kaptam ériékelhetd jelet, tovabbi DNS tisztitassal, vagy megfeleld higitassal csokkentettem
az inhibitor jelenlétét.

Miitén elozetes PCR-rel meggyGzédtem a polimeréz inhibitor jelenlétének hidnyérél, elsdként
az amménia-oxiddlck, majd a  nitrit-oxiddlok jelenlétének vizsgalatat végeztem el. Annak
megéllapitasra, hogy a sokszorozodott DNS szakaszok a nitrifikald mikroorganizmusokra
Jjellemzdk-¢, a Genom Data Base és a Ribosomal Data Base adatbézisokban kozolt szekvenciak
segitségdvel dlapitottuk meg.

A csbhidlozathdl szarmazd rintdk z6mében kimutathaté volt az amménia ill niteit oxidalé

mikroorganizmusok jelenléte, a vizmiibdl szdrmazd mintékban azonban nem.




BIOK7

Panka Gabor, V.évf vegyészmérnok haligato
BME VEK

Egy kalcium receptorfehérje bioszenzor karaktere: kalmodulin drogokkal
alkotott homo- és hetero-komplexei

e

Témavezetdk:
Dr. Ovédi Judit, egyetemi m.tandr, tudomanyos tanacsadd, MTA SzBK,

Enzimolégiai Initézet
Dr. Hell Zoltan, egyetemi docens, BME, VEK, Szerves Kémiai Technolégia Tanszék

A sejtek kommunikacidjanak egyik altalanosan eléforduld kdzvetitbje az intraceliularis Ca™
szint valtozasa. A kalmodulin {CaM) az eukaritta sejtek legfontosabb Ca®*-szenzora, amely Ca™" -
figgd modon szabalyoz szamos sejtfunkciét és anyageserefolyamatot. .

A modern szerkezeti €s biokeémiai kutatisok egyik nagy kihivdsa annak a kérdésnek a
megvilaszolasa, hogy a CaM, ez a kisméretli konzervativ fehérje, hogyan képes minden eukariota
sejtben bioszenzorként miikodve szertedgazd funkcidit ellatni, és milyen molekuléris szerkezeti
valtozasok felelbsek a killonbézé jelatviteli folyamatokért. Mind a cellulris, mind a molekulbdris
szinthi kutatésok terén a CaM antagonistak alkalmazasa refidkiviil nagy jelentdségl. Az MTA
Enzimoldgiai Intézetében, az Ovadi munkacsoport egyik foritos kutatdsi teriilete a CaM
antagonistdk hatdsmecharizmusdnak vizsgdlata. Gydgyszergyarakkal vald kollaboraciok sordn
kitlonbiizd kémiai szerkezetii molekulakat teszteltek, és azonositottak, mint CaM antagonistakat.

Munkém célkitizése az volt, hogy a fenotiazin (TFP), naftilszuifonamid (W-7) és arilalkilamin
(AAA és KHL-8430) szérmazékok {drogok) CaM-hoz valo - egylittes, illetve alternativ - kotbdéseit
jellernezzem, és kovetkeztessek a kétdések altal indukalt szerkezetvaltozasokra, amelyek
molekularis alapjat képezik a CaM biologiai folyamatokat modul4ld hatasainak. Vizsgalataimhoz a
CaM-t marhaagybs| izoldltam, illetve a rativ fehérjét limitalt proteolizissel szelektiven
“kettévagtam”, megsziintetve a kommunikaciot a fehérje N- és C-termindlis doménjai kozott. A
fehérje-drog kislestnhatasok altal indukalt kstofelszini, illetve konformdcids véaltozasokat tavoli €s
kozeli UV cirkularis dikroizmus (CD) spektrumok felvételével kovettem nyomon. A
kolesonhatasokat a karakterisztikus CD jeleket fethasznalva jellemeziem.

SikeriHt a CaM-t killonbdzd drogak jelenlétében kikristdlyositanom. Réntgenkrisztallografiai
adatok fognak egzakt informacidt siolgétt’atni arra vonatkozdlag, hogy mely fehérje oldallancok
felelosek a kotések Kialakitdsaért, Az adatok arra engednek kivetkeztetni, hdgy a drogok kitlinbozd
‘CaM szerkezeteket alakitanak ki, és ezek a szerkezetek specidlis kristalyformakat hoznak Iétre. A
héteroterner CaM komplexek Iétének bizonyitdsa, azok moduldlé hatdsénak vizsgilata, valamint
szerkezetik atomi sziniten velé megismerése jelentds mértékben hozzajdrul ahhoz, hogy a CaM
bioszenzor karakterének molekuldris alapjait megismerjik, és czaltal - egyrészt - a CaM altal
moduldlt élettani folyamatokat szelektiven befolyasolhassuk, - masrészt - a kalmodulin funkcidjat
gatlo drogok farmakolégiai hatdsat megértsiik. :
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BIOKS

Szijdrto Nra, okleveles biomérnék
BME-VEK

Clostridium acetobutyliciim celluloszémajanak genetikai analizise

Témavezetd:
Dr. Réczey Istvanné, egyetemi docens, BME, Mez6gazdasdgi Kémiai Technoldgia

Tanszék

A Clostridium t0rzsek altal végzett Aceton-Butanol-Etanol (ABE) fermenticio ipari jeléntOségt
olddszer eldaliitasi folvamatként valt ismertté. A szdzad elején virdgzd fermentacids eljdrdst
azonban az 1950-es évektdl kezdddden a szerves szintetikus modszerck fokozatosan hattérbe
szoritottdk, mig napjainkra azok csaknem teljesen egycduralkodc')vé viltak. A jelenség oka: a
fermentacios eljaras — elsdsorban a hagyomanyos alapanyagdul szolgalé szubsztrtok (keményitd,
melasz, sth.) magas ara miatt - képtelen versenyre kelni az olcsd és (egyenlére) megbizhaté.
petrolkémiai  modszerekkel. Nyilvanvaldnak tinik tehat, hogy a fermentacids eljards
versenyképességét  javitandd, nagy mennyiségben rendelkezésre 4ll6, olcsé  szubsztrdtek
alkalmazasa jelentheti a tegkézenfekvObb megoldast. Ez a megfontolas, illetve a Clostridium
torzsek széles spektrumi szubszirat hasznositd képessége vezettek a fermenticios eljaras alternativ

alapanyagainak felder{tését célzé kiterjedt kutatdsokhoz, A potencialis szubsztratok kozott kiemelt

Jjelentdségi a celluldz, amely névényi poliszacharid a legnagyobb mennyiségben eléforduld szerves

anyag Foldtinkén. rodalmi adatok alapjan azonban ismeretes, hogy az ipari gyakorlatban jél bevalt
Clestridium térzsek nem képesek a cellulozt egyediili szénforrasként hasznositani. ..

A kozelmiltban ismertté valt a fermentdcios gyakorlatban leggyakrabban alkalmazott
szolvento_gén Clostridium t6rzs, a C. acetobutylicum ATCC 824 teljes genetikai szekvenciaja.
Meglepd modon a genom, a cellulézbontasban részt vevd 8sszes enzimféleséget kodolni latszik, sot,
a kromoszomdban egy teljes cellidoszdmat (a celluldz koordinalt és teljes kort bontasat végzd
multienzim komplexet) kédold operon jelerléte is valdszindsithetd

Kisérleti célom az operon ilietve az eperonban kédolt enzimek szekvencia analizise és
funkeiondlis vizsgdlata volt, a megfelelé enzimek génjeinek E. eoli-ba torténd klénozdsgsval, majd
a gazda tdrzsben torténd expresszids és aktivitdsi vizsghlatokkal, Vég’s_é soron arra a kérdésre
kerestern a vélaszi, hogy a t0rzs potencidlisan képes lehet-e, illetve viszonylag egyszer(i
génmanipuldciés eljarasokkal képessé tehetb-e a celluldz egyeditli szénforrasként valé

Wasznositdsdra, lehetdséget kindlva ezzel egy gazdasdgos ABE technoldgia megvaldsitasara.
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Jakab Annamdria,
ELTE-MTA Peptidkémiai Kutatéesoport

HSV specifikus antigének szintézise és funkcionilis jellemzése

Témavezetdk: Dr. Mezé Gabor és Dr. Hudecz Ferenc tudoményos tandcsadok,
ELTE-MTA Peptidkémiai Kutatécsoport

A Herpes simplex virus (HSV) az emberi szervezetben gyulladasos tiineteket okoz az arcon

(HSV-1), illetve a genitalis szerveken (HSV-2); a fertozést kévetben Hinetmentes periédusok
ellenére a szervezetben a virus jelen van, latenciat okoz. A virus fehérjeburkanak egyik alketbeleme
a glikoprotein D ldnc, amelynek fontos szerepe van a virus elleni immunvélasz kivaltisiban. A
glikoprotein D Hnc hirom 6 antigéndetermindns szakasza kozill a 268-287 régidval foglalkozunk
kutatécsoportunkban. A HSV gD-1 ellen termeltetett DL6 moncklonalis ellenanyag ezt Va
szekvenciat ismeri fel. Az ellenanyag specifitisdnak tanulményozésira linedris és ciklusos
peptideket, tovabba a linearis peptidek hordozéhoz kapesolasaval kenjugatumokat allitottam el6.
Szilardfizisi peptidszintézissel eldallitottam  a  ““DPEDSALL*®  szekvenciat, mely

feltételezések szerinmt az epitopfelismeréshez szitkséges minimalis szekvencia. Olyan linedris

peptideket is szintetizaltam, melyéken N- vagy C-termindlis poziciéban tal4lhatd a hordozéhoz valé

kapesoldsra alkalmas rész (cisziein), ugyanis & kapesolés helye is befolydsolthatja a konjugatum
hatasossagat. A gD lanc két meghatdrozd epitdp szakaszat kombindlé peptidkonstrukcidt is
elgallitottam. A DL6 ellenanyag antigénfelismerésével kapcsolatban feltéte_lezik,rhogy B-turn
strukf_ﬁra jelenléte szitkséges a molekulaban. Az optimalis, stabil B-turnt tartalmazd szerkezet
felderitésére tobbféle gylirliméretii és kotéstipus ciklopeptidet szintetizdltam.

A peptidek szerkezetét CD- és FT—IR-Spekt?osz_képiéval vizsgéltam, ezek alapjan dllithatjuk,
hogy a ciklopeptidekben I tipustr B-turn talalhato, ‘mig a linearis alapvegyulet esetén ez a szerkezet
nem alakul ki. Az aminopeptidiz M enzimmel torténd hasftds soran a kettes poziciéban prolint
tartalmazé liriedris peptid, tovdbbéa a lancvégi aminocsoportet magabafoglalo ciklopeptidek nem
bemlottak, mig & diszulfidhidat tartalmazé peptid igen. Ez mutatja, hogy az amid és tiedter kijtést
tartalmazé ciklopeptidek nagyobb stabilitissal rendelkeznek ezzel az enizimmel szemben.

Az ellenanyag kotédési vizsgalatok folyamatban vannak.

_ BIOK 10
Kaldszi Adridn V. évfvegyész hallgato
ELTE-TTK

Oligotuftsin alapi hordozdk szintézise és térszerkezet vizsgalata

Témavezetdk:
Dr. Mez6 Gébor, tudomanyos tanacsadd, ELTE-MTA, Peptidkémiai Kutatécsoport
Dr. Farkas Odon, tudomanyos munkatars, ELTE-TTK, Szerves Kémiai Tanszék

A hordozok ofyan molekulak, amelyek a hozzajuk kapesoft hatdanyagok biologiai hatdsat
kedvezden befolvisoljsk. Az altalunk tervezett és elkészitett fufisin alapi oligopeptidek / H-[Thr-
Lys-Pro-Lys-Gly].-NH; (h=4,6,8 / az irodalomban eddig targyalt hordozdk szémosrel(")nyﬁs
tulajdonsdgat egyesitik. A szintetizalt molekuldk, mivel nem polimerizacidval készilliek, egységes
szerkezetiiek. A lizin aminosavak e-aminocsoportjaira a hatdanyag jo hatdsfokkal k&thetd, sit ezen
aminocsoporiokon keresztill tobb kilonbozd hatéanyag molekula kapcsolhatd a herdozéra,
pontosan ismert helyeken, Biol6giai kisérletekkel timasztottuk ald, hogy sem ezen molekuldk, sem
bomlastermékeik nem mérgezdek, és elleniik nem termelddik jelentds mértékben ellenanyag,
viszont a hozzdjuk kapcselt hatoanyagok 4ltal a szervezetbén kivaltott imimunvalaszt megnévelik.
Az altalunk tervezett és szintetizalt oligotuftsin szarmazékok remélhetdleg alkalmazhatok lesznek
szintetikus oltéanyagokban vagy a rak ellenes kemoterapiaban Snmagukban, ifl. hordozoként.

A molekulik kedvezd bioldgiai tulajdonsigai miatt térszerkezetiik pontosabb megismerését is
cflul Hiztik ki. Mivel a spektroszképiai vizsgalatok eredményei nem adtak telies képet a
konforméeids viszonyokrdl, a térszerkezeter elméleti modszerekkel is vizsgaltam. A vérhatd sok
konformer €s a viszonylag nagy imolekutaméret miatt a korabban elérhetd mddszereknél
hatékenyabb, flexibilis oligopeptidek konformercsaladjainak leirasdt segitd Gj algoritmust kellett
kidolgoznom. Az elméleti eredmények alapjan elmondhaté, hogy a meolekuldk nem vesznek fel
kitlintetett i¢rszerkezetet, de a hatSanyagok kapcsoldsa szempontjabél fontos aminocsoportok
konnyebben hozzéférhetdk mint a molekula 16bbi része, igy konnyebben vihetdk reakcioba.

A konformerkeresé algoritmus és a szémitégépes program Kidolpozasdval esélyt nyilt arra,
hogy a kilonbozd hosszisdglh oligopeptidek  konformacids viszonyait hatékonyabban
vizsgalhassuk. A kifejlesztett modszer alkalmazhaté peptid alapi hordozék konjugalsi reakeioinak
megtervezéséhez, illetve a hordozora kapesolt farmakonok in vitre €s in vivo kéritlmények kozotti

{azaz vizes kizegbeli) hozzaférhetdségének jellemzéséhez.




BIOK1I

Borbds Eszter
ELTE Szerves Kémia Tanszék

Monofunkcids porfirinszarmazékok szintézise

Témavezetd:
dr. Rébai Jozsef docens

A fotodinamikus terapia (PDT) az az eljaras, amelynek sordn a beteg szovet elpusziitisihoz
komibinaltan alkalmaznak fényt és valamilyen hatdanyagot. A gyogyszer (egy fotoszenzibilizator,
pl. porfirin) toxicitisa sététben elhanyagothatd, és idedlis esetben a kéros szovetben foldosul. A
szelektiv disulast eld lehet segiteni olyan hordozdmolekuldkhioz (pl. ellenanyaghoz) kapcsolassal,
amelyek szelektiven kétddnek a tumorhoz. A hatdanyag bejuttatasa utdn irdnyitott fnnyel
megvildgitjak a beteg tertiletet, ezzel aktivdlva a gyogyszert.

Munkam soran olyan poifirineket allitottam elé, amelyek alkalmasak lehetnck arra, hogy
monoklondlis ellenanyaghoz kenjugaljam Gket. Ahhoz, hogy a konjugdtumszintézis egyértelmd
szerkezetil terméket eredményezzen, a porfirinnek monofunkcidsnak kell leanie, vagyis csak egy
reaktiv csopertot tartalmazhat. Ilyen jellegtt vegyiletek stratégiai szintézise eddig az irodalomban
nem ismert.

Az ahalam kidotgozott stratégia elsd épése megfeleld alapanyaghbézis (mezo-tetrakisz(4-
hidroxi-ferdl)-porfirin) létrehozasa volt. Masodik lépésként a vegyiiletet karbonsavszarmazékokkal
alkileztem. A karboxil funkciét egyes esetekben Eszterként védiem. A négyes szimmetridjl termék
monofiinkeiossa alakitaséra szildrdfazisg stratégiat dolgoztam ki. A tetrakarbonsay-szarmazeékokat
glicin-Merrifield-gyantara kapcsoltam karbodiimides vagy aktiv -észteres kapcsolassal. Ityen
korilmények kozott a négy karboxilcsoport koziil csak egy tud reagalni. A masik héarom karboxil-
csopertot amidként blokkoltam. A gyantardl valé hasitds utdn megkaptam a kivant monofunkcits

porfirinszarmazékot. Kisérieteket végeziem a termék aktiv €szterré alakitasara is.

Valamennyi elbaltitort vepyliletel jellemeziem infraviris- és UV-spekiroszkdpiaval €s

wmegspekirometridval, A reakcick kovetésére és a ‘tefmékek tisztasaganak vizsgalatara
nagyhatékenysagh folyadékkromatografias efjardst dolgoztam ki. HPLC segitségével optiméltam az
alkilezési reakcidkat: vizsgaltam a reakcidkorilmények hatasat a termek cgységességére &s

képzddési sebességére.

BIOK12
Békési Angéla
ELTE TTK kémia-hittanir 5. évfolyam

A vanadil(IT) kation (VO**) spincimke szerepe a dUTP4z enzim miikodésében

emavezetd:
Dr. Vértessy G. Beata, MTA SzBK Enzimoldgiai Intézet

A -dUTPaz (dezoxiuridin-trifoszfét-nukleotido-hidrolaz) enzim elengedhetetlen fontossagi

sminden €16 szamara a DNS integritasinak biztositasaban betbltstt lényegi szerepe miatt. Az enzim

aktivitisdnak hifnyiban az osztodd sejtben magas uraciltartalmi DNS szintetizalédik, ami egy
javitomechanizmus hidbavalé hiperaktivitisa folytan kettdsszéltorésekhez vezet a DNS-ben, ésez a
sejt haldlat eredményezi.

Az enzim esszencidlis voltara utal az a tény is, hogy a legtdbb organizmus kodolja genomjaban a
sajat dUTPazat (még virusek is!). Mindemellett az enzim koncentriciéja csak az aktivan 0sz16do
sejtekben szamottev. Ezért - tekintettel @ dUTP4z Iétfontossagl voltira - antiviralis €s antitumor
hatasi gyogyszerek tervezésének 4j targetje lehet.

Ahhoz azonban, hogy megfeleld fajspecifikus antagonistakat tudjunk tervezni elengedhetetlen,
hogy a kiilonbszé erganizmusokbd! szarmazo dUTPazok szerkezetérdl, katalitikus ciklusaro! rﬁinél
t6bb -alapinformiacio birtokaba jussunk. A szerkezetek - és killondsen az aktiv centrum
szetkezetének, valamint a katalizisben kofaktorként szerepld M_g2+ szerepének és helyének —
meghatarozasaban jelentds szerepet kap egy viszonylag j, NMR effektusokon alapulé médszer, az
im. EPR-ENDOR ({elektron paraméigneses rezonancia, elektron-mag ketids rezonancia)
spektroszképia, Eme médszer alkalmazdsitoz a VO* (vanadil) kation rendkiviil alkalmas
spincimke.

A jelen munka o célja az volt, hogy a Mg®" vanadillal valo helyettesithetdségét vizsgdlja a
kataliris sotin. Az enzim nagyfokd szubszirdtspecificitisa ellenére a kofaktor fémionra nézve nem
specifikus, amint ezt a vanadil esetében kapott eredmények is demonstraljak. Vizsgdltam a
katalitikus aktivitist, az enzim-fémion-szubsztrat komplexek képzodését, ennck termodinamikai

paramétereit Mg”" és vanadil alkalmazasa esetén egyarant, és fémion nélkiili esetben is.




BIOKI3

Oldh Judit okl. vegyész
ELTE TTK

Tridzfoszfat-izomeraz deficiencia: A csékkent enzimmiikodés molekuldris
alapjai

Témavezetd:Dr. Ovadi Judit tud. tandcsado, egy.m. tandr MTA SzBK Enzimologiai

Intézet ,
Dr. Orosz Feren¢ tud. fémunkatdrs MTA SzBK Enzimoldgiai

Intézet

A kisérletek soran egy tridzfoszfat-izomeraz (TPI) deficiens testvérpartol szdrmazé vérmintdkat
vizsgaltam, akik bar azonos mutdcidk hordozdi (145-8s és 240-es muticit), igen eltérd klinikai
tiineteket mutatnak, A TPl a glikolizis egyik enzime, amély a ghéerinaldehid-3-foszfat €s a
dihidroxi-aceton-foszfst (DHAP) egyméasba 16riéné 4talakuldsit katalizdlja. A fivérek
vordsvérsejtjeinek hemolizatumaban a TPI-aktivitds a normalisnak mintegy 2,5-3 %-a, s igen
jelentdsen megné a DHAP-nak a sejtbeli koncentriciéja. Kordbban mar kimutattdk, hogy a
hemolizatumban levd TPI kotddik a virosvérsejt membranjghoz, és a kotddés kifejezettebb a beteg
fivér esetén. Ezeket a kotédési kisérleteket reprodukaltam és kiterjesztettem &j, komplex
fendszerekre. Azt taldltam, hogy a kotddési sorrend a kovetkezd: kontroll < beteg fivér <
tinetmentes fivér. Mivel a mutdcié 18 kiinikai tinete idegrendszeri termeészetil, €s a szbvet nem
hozzdférhetd, igy megvizsgaltam a7 enzim kétddését az idegsejtek o strukturalis komponenséhez, a
mikrotubulusokhoz (MT) is. A MT wvaldban potencialis receptorai a TPl-nek; amit
elektronmikroszképos kisérletek is igazoltak. Kimutattam a TPl kétodését a MT-hoz a
hemolizatumokbol, valamint vad tipusd €s mutdns rekombindns enzimekkel. A kotddési sorrend a
kivetkez: kontroll < tiinetmentes fivér < beteg fivér. Mindkét esetben a kétddés miatt csokken a
TPI aktivitasa. Emellett a tubulin MT-sa torténd polimerizacidjat a rekombinans enzimek fokoztik,
a hatés a mutdns TPI esetén kifejezettebb. Tovabbi fehérje/peptid komponens(ek) lehetnek felelosek
az in vivo alaesonyabb TP1 aktivitds, illetve a kontroll és a betegek kozoiti kilonbségek fellépéséért,
amit az alabbi kisérleti €nyek erdsitenek meg: 1. Rekombindns enzimekkel végzett kisérlet alapjdn
a mutdcié miatt az specifikus aktivitas 30%-ra cstkken, ami nem magyarizza a betepek
hemeolizatumaban mérhetd 3%-os aktivitast 2. A hémolizdtumok esetén a TPI kétddés kifejezetebb
a betegeknél, mig a rekombinans enzimek esetében nincs kiilénbség a kotddésben 3. A polietilén-

glikol a neurodegenerativ tiineteket mutatd téstvér kivételével noveli a TP] kot6dését a MT-hoz .

Egy lehetséges “jeldlt” erre a szerepre a 1435-0s mutacié miatt fellépd enzimfragmens .

Elméleti kémia
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Vaik Judit, IV, évf. vegyész hallgaté
ELTE TTK

Farkas Orsolya, V. évf. biomérndk hallgato
BME-VEK

N,N’-szililezett ciklikus karbamidok kisérleti & szamitott infravorés szinképei Uj szintézisutak keresése stabil karbén eléallitasira

Témavezetdk:
dr. Pongor Gébor, docens, ELTE, TTK, Elméleti Kémiai Tanszék
dr. Szalay Roland, adjunktus, ELTE, TTK, Altalanos és Szervetlen Kémia Tanszék

Témavezetd: _
Dr. Nyulaszi LAszIé egyetemi tandr, BME, VEK, Szervetlen Kémia Tanszék

; Munkdm sordn killénbzé heteroallének és acetilénszarmazékok cikloaddiciés reakcidit
Az Altalanos €5 Szérvetlen Kémia Tanszéken Knausz Dezsd és munkatdrsai régdta foglalkoznak

vizsgiltam ab initio kvantumkémiai mddszerek segitségével. Szamitdsaim célja az volt, hegy
killénbbz6  szilicium-oreganikus vegyiiletekkel. Kulonosen érdekesek a kovetkezd N-szililezett

iklikus karbamid [ Iveket Szal land 411 I . -kideritsern, lehets¢ges-e 2+3 dipoléris cikloaddiciés reakcidkkal stabil ottagh gyiirlis karbéneket
ciklikus karbamid vegyiiletek, melyeket Szalay Rolan itott el6 elbszor' ’

(1) 1,3-bisz-ftrimetiiszilil)-2-imidozolidon; (2) 1, 3-bisz-(trimetilszili])-tetrahidro-2-pirimidon;
(3) 1,3-bisz-ftrimetilszilil)-1 3-diazacikioheptin-2-on

€loallitani.

Elsbként acetilén €s helyertesit esoportot nem tartalmazé heteroallének reakcidjat vizsgdltam.

Kiszamitottam, hogy mely molekuldkndl talilhaté mélyebben a termékek szabadentalpija a
Hidrolitikus vizsgélatok sordn olyan nagy kilonbségek voltak az egyes szarmazékok hidrolizis

kiindulasi anyagokéndl, azaz adottak-¢ a reakeid termodinamikai feltételei, Ezutdn kiszimioltam a
allandoi kozott, hogy felmerilt a kérdés, mivel magyarazhaté ez az effektus. Ezen molekulak

folyamatok reakcidgatianak nagysdgat. Az eredmények alapjan legkedvezdbbnek tiing két N-t ill.
szerkezetét kvantumkémiai szdmitasokkal az Elméleti Kémiai Tanszékral Pongor Gabor vizsgalta.

A slirdség-funkcional-elmélet (DFT) B3-LS__(P/6-31G* szintll kozelitésében meghatarozta a

ket P-1 tartalmazé rendszert kiilonbdzo helyettesité csoportokkal lattam el, &s megvizsgaltam, hogy

- milyen hatassal vannak ezek a reakci6 kinetikdjdra és termodinamikajéra.
vegyliletek alapallapoti egyensilyl geometriajat, és sikeresen magyardzia az emlitett effektust,

Eredményeim azt mutatjak, hogy van redlis esély stabil karbén ily médon torténd eldallitdssra,
E vegyiletck rezgési szinképeinek vizsgalata igen fontos szerkezetitk megériése szempontjabol,

Ha karbodiimidet n-clektronkildd NHy, F vagy nagyméretit alkilcsoporttal, az acetilént pedig m-
a priori kvantumkémiai megkézelitése pedig segit a kisérleti spektrumok értelmezésében. Jelen

. elektronszivo pl. CF; csoporttal helyettesitjiik, akkor a reakcidgat a helyettesitetlen rendszerhez
munkdban a fenti vegyiletek infravéros spektrumat hatiroztam meg Pongor Géabor segitségével

kepest jelentGsen lecsokken (pl. NH; helyetiesité esetén 47,3 kcal/mol-ré] 39,4 kcal/mol-ra), a
elméleti, illetve Magyarfalvi Gabor segitségével kisérleti szinten.

. keletkezd ket nitrogént tartalmazoé gyiiris karbének stabilitdsa pedig novekszik. Hasonld a helyzet a
Harmonikus kbizelitésben B3-LYP/6-31G* szinten meghatdroztam az elméleti eréallanddkat,

. L ket foszfort tartalmazé fendszer eseiében is. Itt azonban mindenképpen nagymeéretii helyetiesitd
majd Pulay dital immar DFT szintre is Kidolgozott skaldzott erdallandé erdtér médszert (SQM)

csoporira {pl. siupermezitil - SUME) van szikség a keletkezd karbén dimerizaciojdnak
mnegakadalyozasira.

A fentick alapjan a kdvetkezd rendszerek eloallitasaval érdemes probilkozni.

alkatmazva skaldztam. Egy adott séma szerint korrigdljuk a szamitott kvadratikus erddllanddkat

néhdny empirikus tényezé un. skalafaktor segitségével. fgy a2z SOM modszer nem mindsi! sem

tisztan elméleti. sem tisztin empirikus médszernek, az elméleti és a kisérleti informaciok alkalmas

kombindciojinak tekinthetd. A kapott elmélei erdallandokat a Pulay-féle alap- és a Kalincsak-

C(SiMe;),
Pongor féle Si-ra kiterjesztett atvihetd skalafaktorokkal skalaztam, igy megkaptam az a priori

harmonikus erdtereket, a priori harmonikus szinképeket.

A szamftasi eredmények a kisérleti spektrumokkal igen jol egyeznek. Mivel a szamitott

spektrumok értelemszeriien legjobban a gazfizist infravirgs kisérleti etedményekhez allnak kozel,

a szilérd fazist szinképhez képest fellépnek intenzitasbeli és frekvenciabeli eltérések, melyekbil a

szilard halmazillapotbeli kolcsonhatasokra kivetkeztethettink.

'R. Szalay et al. Organomet. Chem. S10 (1996) 93.
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Fekete Agnes, V. évf’ biomérnok haligats
BME-VEK

Foszforhelyettesitett karbének stabilitasvizsgilata

Témavezetd: Dr. Nyuldszi Laszlo, egyetemi tanar, BME Szervetlen Kémiai Tanszék

A szinglett karbéneket m-donorok kbztudottan stabilizaljak. Noha foszfino csoporttal
stabilizalt karbénck eldallitasaval 1980-as évektsl probélkoztak, azotban 1999-ig amikoris Niecke
egy négytagh gydirlis karbén anionrol szamolt be, az erbfeszitések nem jartak sikerrel. Dolgozatom
célja foszforhelyettesitett karbének stabilitdsvizsgalata, amihez izodezmikus reakcio ( :CR'Ri + CH,4
— :CHz + CHa R'R?) energijat hatéroztam meg.

A sik, héromér;’:tkﬁ foszfor n-elektronkiildd képessége a nitrogénével vetekszik, azonban nagy

inverzios gétja miatt ez a tulajdonsdga nem érvényesil. Amit energetikailag ,.nvert™ a vegyitlet a n-

donalas altal (ehhez sik szerkezet sziikséges), azt be is kell fektetnie a foszfor kilapitasihoz. Tehét
ha valamely mis modon kényszeritjik .'sik szerkezetre a foszfort, ez az adott foszfino karbént is
stabilizalhatja. Ennek egyik médja az, ha a A’-foszfor a gyfirfiannelacié kézponti helyzetébe kertll.
Ez & feltételezés szamitdsaim sordn is bebizenyosodott: Sttagh -€s hattagh gylirik esetén egyarant.
Amig a nitrogénhel_yettesi.tctt karbének izodezmikus reakcid. energiéi & polikondenzacié hatdsira
nem valtoztak. addig @ foszfort tartalmazd analdgokndl kézel 10 kcal/mol stabilizicio adddott a
fenti jzodezmikus reakctoban.

Tovdbbi heteroatom jelenlétének hatasdt vizsgilva a nitrogén és A’-foszfor hatdsa nem
szignifikins. A kétértékii szémsl B helyzetben Iévd o'-foszfor jelenléte azonban néveli az
izodezmikus reakeid energia érékét az alapmolekuldkhoz képest. Az izodezmikus stabilizaciéia
ezen molekulék (1 és 2) esetén eléri mar korabban eléaliftott karbének stabilizicids energidjat.

A heterocikluson tovabbi amino helvettesiték hatasanak szisztematikus vizsgalata ttén
elmondhato, hogy leginkabb a divalens szénith]  illetve P helyzetben stabilizal. Ez a hatds additiv,
amennyiben minkét helyzetben amino esoportot helyeziem a molekulira.

AN S p L
! J\NH, O ~NH,

RN ~
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homérséklet szamitasa az egyes szimuldciokban.

Peliz Csaba, V. évf vegyész hallgaté
ELTETTK

A hémérséklet j, statisztikus mechanikai definiciéjdnak numerikus vizsgdlata

‘Fémavezetd: Dr. Baranyai Andras, tud. tanicsads, ELTE, TTK, Elméleti Kémia
tanszék

A hémérséklet a termodinamika legalapvetdbb fogalmai kbzé tartozik. Mégis csak nemrégiben
‘H. H. Rugh kézleményébodl (1997, Phys. Rev. Letr., 18, 772) deriilt ki, hogy a Gibbs-féle statisztikus
mechanika entropia-definiciojabal vezetve le a hémérsékletet, a kapott eredmény némesak az egyes
részecskék impulzusaité] figeé (kinetikus) részt tartalmaz (r=3% pz /3kNm), hanem egy a
részecskek helyzet€dl figpd (potencialis) tagot is. Ez t8bb szemponthdl is érdekes.

A kapott homérséklet-kifejezésnek kiilonbazd koriilmények kozott varhatéan mis-més tagja
vilik meghatirozévd. Idedlis gdz esetén, mivel a részecskék kozott nem tételeziink fel
kolcsonhatdsokat, a részecskék konfiguriciojdtdl fiiged rész értelemszerien eltinik, fgy
visszakapjuk aZ dtlagos mozgasi energiaként szémitott kinetikus hémérsékletet. Realis
rendszerekben viszont a konfigurécids tag szerepe nem hanyagolhato el, célunk ennck vizsgalata
volt. Kiilén ¢rdekessége ennek a probiémanak, hogy a Rugh-féle kifejezésben a kinetikus és a
potencidlis tagok dimenzionalitisa nem azonos, s egyeldre nem ismerlink semmilyen @ priori
modszert a dimenzié szerinti redukci6 egzakt végrehajtisara.

A tészecskék thiglyének ismeretében mindig szimithaté a masodik tag, az Gn. kenfiguriciés
homérséklet, amely aionos a kinetikus homérséklettel, igy alkalmas arra, hogy Monte Carlo
szimulaciokban — ahol az egyes részecskék impulzusat kozvetleniil nem ismerjik ~ ellenérizni
tudjuk az algoritmus miikodésének helyességét a Boltzmann-faktorbeli és a konfiguracias
homerséklet Bsszehasonlitasaval.

Az egyensilyi termodinamika centrdlis fogalmai, az entrdpia és a hdmérséklet létezése,
€rieimezése ma is ¢les vitdk targya az egyensilytdl tévoii rendszerek viselkedésének lefrdsaban.
Mivel az energiadram fogalma ezekben a réndszerekben is egzaktul definidlhaté, igen fontos kérdés
annak a valtozénak a pontos meghatirozisa, amelynek inhomogenitisa hofluxust eredményez. Az
4 hémérséklet-definicié nyilvan meghatdrozo szerephez juthat ebben a problémakarben is,

A dolgozatban azt vizsgilom, hogy a siirGségtdl filggBen mikor melyik része dominal a

levezetett hdmérséklet-kifejezésnek, és milyen feltételekkel alkalmazhaté a konfiguracios




Dubrovay Zsifia, V., évfl vegyész haligaté
ELTETTK

A kén- és 'oxigéntartalmli haromtagi gyiiriis vegyiiletek
bomlismechanizmuszanak szamitisa MR-AQCC madszerrel

Témavezetd: .
Dr. Szalay Péter, egyetemi docens, ELTE TTK, Elméleti Kémiai Tanszék
A bioclogidban igen nagy szerepik van a kéntartalmu szerves vegyilleteknek, szamos fontos

enzim, koenzim tartalmaz -SH csoportot.
Munkémban a kén- és oxigéntartalmi héromtagh gyiiriis vegyiiletek gyiirifelnyilasinak
mechanizmusdt viesghltam, amely igen nagy szamitasi pontossigot igényel. Mivel egy zért

elektronhéji és egy nyilt, biradikalis 4llapot keresztez6désénél mingket, 4llapot megfeleld leirdsira

van szilkség, ezért a molekutapalyakat az tn. dtlagolt MCSCF _(Mu[ticonﬁguraﬁon Self Consistent

Fieldy mddszerrel hatdroztam meg, melyben lehetdség  van egyszerre tobb  allapot
molekulakoefficienseinek €s energidjdnak optimélésira. Fz garantalja a teljes potencilfelileten
valé egyenletes lefrasmodot.

A nyilt héji rendszerek energidjanak meghatirozdsa i gen nehéz feladat a kvantumkémiaban,
ezért a  kozelitdleg méretkonzisztens elektronkorrelacios MR-AQCC {Multireferenice Averaged
Quadratic Coupled Cluster) madszert alkalmaztam, melynek nagyfokd hatékonysdga ilyen estekre
bizonyitott,

A dioxirdn, ~a ditiirin és az oxatiirdn molekulakra vépeztem  szamitasokat,
dsszehasonlitottam elektronszerkezetiket, valamint értelmeztem az 0-0, 8-0, $-8 illetve a C-O és
a C-8 kotések kozti hasonlosdgokat és killonbségeket. Az eredményeket dsszevetettem a klasszikus

kémiai, az MO (Molecular Orbitals) €s a VB (Valence Bond) szemiélet alapjan varttal.

Szekeres Zsolt, V.évf. vegyész hallgaté
ELTETIK
lonizicids energiik szamitasa az ionizéciés operdtor mozgdsegyenletével

Témavezetd;
Dr. Surjan Péter, egyetemi tanar, ELTE, TTK, Elméleti Kémia tanszék

onizécids energidk szimitdsa torténhet kozvetett médon: az iondllapot €s a kiindulsi allapot
hulldmfiiggvényét killin-kiilén meghatirozva és az energiat kivonva. A misik lehetbség az vn.
direkt médszerek alkalmazdsa, amikor kozvetlenit! a kiindulasi allapot hullamfiiggvényébsl
szamitjuk ki az ionizacids energiat. Hyen pl. a kizismert Koopmans-tétel alkalmazasa, amikor a
Hartree-Fock kanonikus betéltott palyak energiajat feleltetjiik meg az foniz4ci6s energidknak.

Egy, az ionizaci6s energia szamitdsdra elterjedt modszer az EOM vagy EKT néven hivatkozott
cljaras. A médszer lchetdvé teszi korrelalt hultamfiiggvények esetén az ionizdcids energia
szamitdsat a Hartree-Fock modszernél megszokott médon: a Fock-matrix diagonalizéidsaval.

A killdnbség annyi, hogy a Fock-matrix helyett az an. altalinositotr Fock-matrixot kell
digaonalizélni és nem az epységmetrikaban, hanem az elsérendi strliségmitrix metrik4jaban, azaz
egy altaldnostiott sajatériékprobléma megolddsaval.

A médszer egyik hatrinya, Hogy dltalsnos esetben az altalanositoti Fock-matrix nem
szimmetrikus. A matrix nem szimmetrikus része az MCSCF elméletben a palyagradiens, azaz csak
optimalt palyak esetén kaphaturik szimmetrikus matrixot. A nem szimmetrikus matrix sajatértékei
ezért torzultak a szimmetrikus megfelel6jéhez képest. Munk4nkban egy olyan eljarast vizolunk fel,
amelyik gondoskodik a mitrix szimmetiiajarol akkor is, ha az alkalmazott hullamfiiggvény nem
optimali (ami megszokott a kvantumkémigban).

A killer EOM-nck einevezett médszeriink az ijonizécics operitornak a megszokotto]
kismértékben eltérd sorfejtésével dllitia ¢l6 az 4Malénositott Fock-matrixot, Az eljarast alkalmaztuk
opiihalatian CISD és geminal hullémfiiggvényekre.

Eredmeényeink szerint médszeriink gyakran akkor is helyes ionizécids cnergidkat ad, amikor mas,
a szimmetiat figyelembe vevd mddszerek nem. Hétrdnya, hogy dragibb és hogy nagyobb
bazisoknél még nem teljesen megoldott az altalanesitott Fock-métrix sajatértékeibd] kivalasztani a

megfeleld ionizacios energiakat,




Horvdth Zoltan, IV. évf. Vegyészmérnik hallgato
Vas Eszter, Il évf- Kornyezetmérndk hallgato
Veszprémi Egyetem, Mémoki Kar, Radiokémia Tanszék

Hazai talajok radiocézium kotddési folyamatainak elemzése a sugarterhelés
elorejelzés szempontjabél (1.)

Témavezetdk: Dr. Eged Katalin, GSF (Forschungszentrum fiir Umwelt und
Gesundheit-Instutute fiir Strahlensutz) Németorszag
Nényei Arpad, PhD hallgatd, VE, Radiokémia Tanszék

A hazai talajok jelenlegi, tarids kontamincidja elsésorban a '*’Cs radionuklidbo] szarmazik,
foként hosszd fizikai felezési ideje, és a talajionokhoz valé jé kotédése miatt. Mint alkali fém
atomos komyezeti tulajdonsagaiban hasonlit a K & NH,':hoz és megkotodési, illetve
transzportfolyamatai révén 4 talajndvény, illetve novény-allat taplaléklincon keresztiil az ember
szervezelébe juthat. A radiocézium talajbani kSt6dési folyamatainak ismerete fontos a dézis
prognosztizdldsahoz. A Ky { megoszlasi hanyados ) szdmos esetben csak a talaj igen egyszeri
kotddési jellemzoit tikrozi, ezért énmagaban kevéssé alkalmazhatd az idfiﬁjgg'(") reverzibilis és
irreverzibilis kiitédési folyamatok részletes lefrasara. Tobb informéciot hordoz az an. RIP, amely a
kotohelyek kapacitasi és szelektivitasi tulajdonsagait is figyelembe veszi.

Nyugat-Eurdpdban a *90-es évektdl kezdve végeznek a dolgozatban bemutatasra kertilé tn. RIP

meéréseket, ugyanakkor hazénkban jelen dolgozat tartalimazza az elst probatkozasokat.

SAVEC kutatas-fejlesztési program keretében végeztiik ¢l. Az angolok altat kidolgozott eljarast
alkalmaztuk laboratériumi vizsgélataink soran, amelynek lényege, hogy meghatdrozott mennyiségh
KCl-bé! és CaCl2-bél oldatsort készitettiink, és ezzel vizsgéltuk a kilonboz talajtipusokat, azok
radiocézium megkttképességét, megoszlasi hanyadosat.

A mddszer konkrét alkalmazasit megelozoen teszteltiik a kisérleti és a mérorendszeriinket,
amely sordn meghataroztuk az optimdlis kisérleti paramétercket ¢ pl. telitést idd). A kisérletek
kiterjedtek a telitési folyamatok kinetikai elemzésére, és a megoszlasi hényados alapoldatbeli K*

koncentricio vizsgalatara,

Vas Eszier, I, évf. kérnyezetmérndk hallhato
Horvdth Zoltdn, IV évf. Vegyészmérnok hallgatd
Veszprémi Egyetem, Mérnoki Kar, Radiokémia Tanszék

Hazai talajok radiocézium megkotdképességének vizsgalata (If), kisérleti
eredmények
Témavezetk:
Dr. Eged Katalin, GSF (Forschungszentrum fiir Umwelt und Gesundheit-Instutute fiir

Strahlenstitz) Németorszag
Nényei Arpad, PhD hallgaté, VE, Radiokémia Tanszék

A korhyezeti radiocézium szennyezddés egyik meghatdrozéd akkumuldlé eleme a talaj. Az
akkumulécié mértékét rendszerint a steady-state-ben definidlt Ky megoszlasi hanyadossal fejezzitk
ki. Ugyanakkor a K¢ szdmos esetben nem képes az oldatfazis kompetitiv ion koncentracidjanak
figyelembe vételére, s ezért szilkséges egy informativabb paraméter. a RIP meghatarozasa, amely
tekintetbe veszi a specifikus kotdhelyek kapacitas és szelektivitas jelleg{i tulajdonsagait is.

Szisztematikus mintavételezés utdn, 2000. tavaszan, elkezdddditi a hazai talajok RIP-értckének

meghatérozisa a Veszprémi Egyétem Radiokémi Tansz€kén, Sajat laboratoriumi vizsgalatainkhoz

Magyarorszag o1 megyéjénck talajmintdit hasznaltuk. A minthk tobb talajtipust tartalinaziak, a
homokos alfsldi talajid] a szolonyecen keresztil a barrna erdétalajig.

Eredményeink szerint a futéhomokra jellemzé a legkisebb RIP-érték. Ennck magyardzata, hogy
a radiocézium talajbani megktodését leginkabb a talaj agyagasvany tartalma hatdrozza meg, s €z
kdztudottan kis mennyiségben van jelen a homokos talajokban. A tobbi talajminta esetén a
kiértékelés sokkal dsszetettebb, mivel az egyéb kémiai talajjellemzdk, mint pl. K¥, NH," tartalom,
CEC kapacitas, stb. befolydsoljak a RIP ériékét.

Célunk a mérési eredmények alapjan egy magyarorszagi RIP talajtérkép készitése. Ehhez

terveink szerint mintegy 50 kiilonbozé helyrd! szarmazd talajmintat fogunk megvizsgilni.




Berente Imre V. vegyész hallgats
ELTE TTK Elméleti kémia tanszék

Program masodkvantalt operstorstringek kontrakcisinak szamitdsdra és
alkalmazisa a spin-megszoritasos coupled-cluster elmélet hdromszoros
gerjesztéseket is tartalmazo egyenleteinek levezetésére

Témavezetd: dr. Szalay Péter docens, ELTE TTK Eiméleti kémia tanszék

Dolgozatunkban vazlatosan bemutatjuk azokat az elméleti kémiai médszereket, melyek egyrészt
alapul szolghltak, mésrészt hidnyossagaikkal megkoveteliék 2 spin-megszoritdsos coupled-cluster
(SRCC) modszer kifejlesztését. Ismertetjtk ezt az 1j, nyilt héji rendszerckre készitett
kvantumkémiai modszert, illetve a levezétéséhez hasznalt mésodkvantalt formalizmust.

A dolgozat 8 témdja az egyenletek levezctéséhez hasznalt program. Bemutatjuk mind
felhasznalo szinten a miikidését, mind programozdi szinten a fontosabb részeit. Ethelyezziik a
programot az SRCC munka folyamatiban ¢és fiiggelékként csatoljuk a programmal szémitott
reszeredményeket, melyeket az SR-CCSDT egyenletek megoldasinal hasznalunk.

Egy egyszeri NMR példan bemutatjuk, hogy a program altalanosan hasznalhaté.

ELMKI(

Rosta Edina, V. évf. vegyész hallgaré
ELTETTK

Kémiai kotések kilcsonhatisa: masodrendii energia korrekeiok geminal
hulldimfiiggvényre

Témavezetd:
Dr. Surjan Péter, egyetemi tandr, ELTE, TTK, Elméleti Kémiai Tanszék

Napjainkban, amikor szinte minden tudomanyigban a specializicié jellemzé, egyre jelen-
tsebbé valnak a szemiéletes modelleken alapuld elvi modszerek. Kitldndsen az eélméleti kémia
teriiletén nagyon fontos, hogy a klasszikus kémiai ismerettel rendelkezé felhasznalok is
eredményesen alkalmazhassdk a kidolgozott eljarasokat.

Az ab initio kvantumkémia & fordulatanak tekinthetjiik az {n. linedris skaldzasos modszerek
megjelenését. Ezek alapja altalaban a lokalizalt lefrdsmadd, amely éppen szemléle-tességével tinik
ki az egyéb kvantumkémiai eljarasok kozill. E leirdsmédon alapul az ltalunk hasznalt geminal
hullamfiiggvény is. Felépitésekor az elektron parekon (gemindlokon) belill az elektron-clektron
kdlesonhatdst egraktul kezeljik, mig a parok kbzti taszitast a Hartree-Fock (HF} médszerben
megszokott atlagolassal kozelitjok. A geminal hulldmfiiggvény varid-ciés, méretkonzisziens €s bar
a HF-huilamfiiggvénynél jobb, a molekula egzakt cnergiéjét mégsem adja vissza elég pontosan.
Ennck oka az. hogy az elektronparok kizotti koleson-hatasbol hianyzik a korreldcié, pedig éppen ez
mutatnd meg, hogy mennyivel komplexebb a valdsigos molekulakat dsszetarté erd a klasszikus
vegyértékképletekben jelslt kotéseknél.

E probléma megoldasira keét médszeit is kidolgoztunk, mindkettd mdsodrendii perturbicids
séman alapul. Az altalam végzett munka soran levezetiem és programoztam a képlefeket, majd
teszteltem az 1 eljardsokat. Az ¢lsé médszerben tjszerl kozelitést alkalmazunk a lokalis bazisban
felirt invertalandé Green-figvény métrixdra, mely a HF-referencia allapot kizel-ségén alapszik®.
fgy nagyon gyors, de csak bizonyos keretek kozétt hasznalhaté algoritmust kaptunk. A mésodik
esetben e kdzelitést kertiljik el. Ekkor igen id6igényes mddszerhez jutnank, kihasznalva azonban a
lokalis leirasméd nytijtotta elényket, az Gn. ritkamétrix tech-nikén alapulé egyenletrendszer
megoldas egy stabil, megfeleloen gyors €s megbizhato eljirast eredményez.

Reményeink szerint a kidoigozott modszerek a szemléletesség megtizésével nydjtanak

megoldast a felvetett problémdkra, ezenkivil tijabb Altatédnositasokra is lehetdséget adnak.

2E. Rosta, P. R. -Surjén, Tnternational Jowrnal of Quantum Chemistry, Vol. 80, 96-104, 2000
H




- _ FZKAT
Bujdk Rendta, 1V, évf. vegyész hallgaio
VE-MK

Aluminiumfeliileten kialakulé film vizsgalata kromat —tartalmu oldatokban in
situ radioizotopos nyomjelzéses ,,folia” —médszerrel

Témavezetdk:
Dr. Németh Zoltdn, egyetemi docens, VE, MK, Radiokémia Tanszék
Géncs Lajos, Ph.D. hallgatd, VE, MK, Radiokémia Tanszék

A Veszprémi Egyetem Radiokémia Tanszékének egyik 0 kutatdsi teriilete a hatarfeliileti
jelenségek vizsgdlata in situ radioizotdpos nyomjelzéses modszerekkel, melyek kitfinden
alkalmazhatéak az elekirokémiai és korrozios kutatisokban. A kutatasok fontos iramyvonalat adjak
az aluminium feltletén végzett tanutmanyok.

Az aluminium egyre fontosabb szerkezeti fém az iparban, amelyet agressziv korrdzids
behatasok esetén mesterséges feliiletvédelmi eljdrasokkal védenek. Korrdzidvédelmében igen széles
korben alkalmazzak a szervetlen inhibitor ionokat (pl. foszfatot, kromatot).

Ezen inhibitoroknak aktualis kélcsonhatasi folyamatai az aluminium feliletével még nem
tisztdzottak. Az inhjbiciés hatdsmechanizmusuk megértésében nagyon fontosak a kozvetlen, in sifu
jellegll jonmegkatodési adatok. Ezen informacidk megszerzésére kézenfekvd megoldast jelent a
radioizotépos nvomjelzéses . folia” ~modszer alkalmazasa,

Bar az in sifu radicizotopos nyomjelzéses ,folia” —modszert eredetileg kis- és kozepes
energidji B —sugdrzo izotépok mérésére fejlesztették ki, megfeleld méréstechnikai és jelfeldolgozasi
megfontoldsokkal lehetvé val, a lagy” réntgen —sugirzé *'Cr izotop nyomjelzéként valg
felhaszndlésa is, egy kordbban felvazolt lehetGség [1] alapjan.

A nyitottkéri potencislon, gyengén savas oldatokban végzett kromat megkotodési kisérleti
eredményeket Osszevetve az eldzdleg foszfat ionok depozicios folyamiataival [2], hasonld
mechanizmusokat taldltam. Valésziniisithetd, hogy komiplex, szimultan felilleti jelenségek
jatszddnak le, melyek koziil az anion tartalmi film kiépiilése hatirozza meg a megkotddés mértéket
és a kinetikdjat. Az elvégzett mobilitas vizsgalatokbo! kiderlilt, hogy a kromattal kiéptlt feliileti
réteg esetén gatoltabbak a cserélédési folyamatok, alatdmaszva ezzel a kromat ionok inhibicids
preferaltsagat a foszfat ionokkal szemben. \

Irodalom:

[11 A.Kolics; G. Hordnyi; Appl. Radiat. Isot. 47, 551-561 (1996) .

[2] A. Kolics, P. Waszczuk; L. Géncs; Z. Németh; A. Wieckowski; Electrochemical and Solid-
State Letters 3, 369-372 (2000)

94

FZKA2
Marczona Réka, V. évf kérnvezetmérniok hallgatd
VE-MK :

Szimultan elektroszorpeios folyamatok vizsgalata aranyélektrédon f-, illetve
rontgensugarzas detektalasan alapuld in-situ radioiztépos nyomjelzéses
modszerrel

Témavezetd:
Dr. Varga Kélmar, egyetemi tanar, VE-MK, Radiokémia Tanszék
Kozismert, hogy az elektrokémiai krémozas sorin a fémkrom levalasztisa kizérolag kénsav

vizes oldatdban valésithatd meg. Szémos - irodalmi adat ttal arra, hogy a krémozas
mechanizmusinak meghatirozé épése a polikromatok és a HSO, -jonok kiszoiti feliileii adszorpeids
komplex képzodéss kiilonféle fémfelitleteken ([1] £s az ott felsorolt hivatkozasok).

A kozelmiltban nemesfém (Au, Pt) elektrodokon végzett in-situ radioizotépos nyomijelzéses
vizsgalatok igazoltak, hogy Cr(VI)-tartalmil ionok redukcidja soran indukalt anion (HSO., CTF)
adszorpcid tai:lasztalhat() [2, 3]. A mérési eradmények és az irodalmi adatok alapjan joggal
feltételezhetd, hogy a redukci6s folyamat CE mechanizmussal jatszédik le, azaz a Cr(Vi)-ionok
(valésziniileg polikrométionok) és az anionok kémiai reakcidjaban adszorpei6s intermedier
képzédik a feliileten a tltésatiépést megelzden [3].

A fenti jelenségek tanulmanyozdsira az in-situ radioizotépos nyomjelzéses “félia”-modszer
voltammetrias mérésekke] kombinalva rendkiviil eredményesen alkalmazhatd. Killdndsen igaz ez a
B-sugarzast emittdld nyonijelzett anionok indukalt adszotpcidjanak vizsgé[atéra. Ugyanakkor, a
Cr{VI}-vegyiilletek szimuitdn adszorpcidjanak  (kemiszotpei¢janak) in-situ  radiocizotdpos
nyomjelzéses meghatarozdsara napjainkig nem keriilt sor. A VE Radiokémia Tanszéken az elmilt
&vekben végzett méréstechnikai fejlesziésekkel, vékony (1 inm vastag) Nal(T1) szcintillacios, illetve
AMPTEK XR-100 Si-félvezetd detektor alkalmazdsaval lehetdség nyilt az *'Cr, E = 4,9 keV

energiajll rontgensugirzasinak mérésére, s ennck révén a Cr-tartalmil speciesck felileti

tobbletkoneentracidjanak becslésére.

Eldadésomban bemutatom a vizsgalati és detektaldsi mddszer, illetve a jelzett HSO4 és Cr(VI)»-
jonok szimultin adszorpcidjanak polikristityos aranyelektrodon mért cldzetes eredményeit.
Szamitasi modell és empirikus kalibrécios osszefliggést felhaszndlva beceslést végzek a Cr(VI)-
tartalimii speciesek felilleti tobbletkoncentraciGjéra, valamint az adszorpeiés fellleti komplex
fsszetétalére vonatkozdan.

[1] Dorgai Cs., Tomesanyi L.: Magy, Kém. Folyéirat 98.63. (1992).

[2] Nagy M., Baradiai P., Tomg¢sanyi L.. Varga K.: ACH Models Chem. 132, 561 (1995).

[3} Horanyi G.. J, Solid State Electrochem. 4.153. (2000).

95



FZKA3.

Bdbics Lilla, V.évf. kémia-fizika szakos hallgatc
ELTE TTK
A hidratélt iridium-oxid elektrokrém atalakuldsdnak vizsgalata
Témavezett:
Dr. Sziraki Laura, egy. docens, ELTE, TTK, Fizikai Kémiai Tanszék

Az iridium elektrod feloletén potencidleiklizalassal elgallitott hidratalt iridiume-oxid rétegben az.

Ir(MI)/Ir(IV) atalakulds kinetikajat tarivlmanyoztam az oldat pH-janak fliggvényében. Célul tiiztem
ki az elektrod gyakorlati szempontbél s fontos tulajdonsigainak { pH-érzékels hétés, nagy
oliéstéirold képesség) értelmezésct.

A filmben lezajls elektrokrom redkci tanulméanyozdsira egyen-és valtddrami technikakat
egyarant alkalmaztam, s igvekeztem a killnbizd médszerekkel mért ercdmények kozott
megfelelietéseket meptatalni.

Az egyensilyi potenciil szokatlan, kozel —90mV/pH, pH fuggésére mar a ciklikus voltammetris
mérések vélaszt adnak. A potencidl-pH gorbe valéjaban nem lineris a teljes pH intervallumban,
vagy kiilonboz6 meredekségt szakaszokbé! 4ll, mert a pH valtozds megvéltoztatja az Ir(IV)/Ir(I11)
aranyt, amely aE" értékének latszolagos pH fiiggését okozza,

Az impedanciadiagramok alapjdn az elekiréd  viselkedését modellezé  helyettesits
kapcsolasokban sikeriilt szétvalasztani a redoxifolyamat kézbeni elektroneutralizdcics lépést a vaz
tolibdeésének kompenzacioiat biztositd elleniontranszporttdl, Az elektron- és a protontranszier
folyamatok szoros csatolédésa miatt, az oxidban a protontranszport az exidlancon jévd -OH, -OH,
csoportok kozdtti iranyltott protoncserével valésil meg.

Meérési credményeim alapjén megmagyarazom a savban tapasztalt & toltéstarolé cstics és a
lagban tapasztalt I. csies kinetikai hasoniosigat. Lagban a 11, 1ltéstirols cstics az oxidaciot kdvetc’i
sav-bazis reakcioban keletkezd vizmolekulaknak tulajdenithats, mivel 4 vizmolekuldk oxidvazban
valé koordindlédasaker ij. addig a reakcio szemportjabal gatolt Ir helyek képzédhetnek.

Az oxidfilm altal tarolt nagy mennyiségl {6]tés részben a redoxreakeio lefolydsihoz szikséges
t6ltéshordozék transzportidnak, részben pedig az oxidvaz redukcio és oxiddcié soran végbemend
t6lt6dését komperizalé ellenionok mozgdsinak készonhets,

Az elekirod impedanciavalaszanak feldolgozdsa sordn egyéb hatisokat is figyelembe kellene
még venni, elsbsorban az elektrod porozitasat, mely jelent6s mértékben befolydsolhatja az
elektrokrém reakcickor mérhetd impedancia valaszi. '

Birc Timea, oki. vegyész
SZTE TTK

Szénklaszterek eld4llitasa kontrollilt nanoszerkezetii Rh/T: i0,(110)-(1x2)
feliileten *

Témavezetd:
Dr. Berké Andris, tudomdnyos fdmunkatdrs, SZTE, MTA Reakcidkinetikai
Kutatécsoport

Az oxidfelileteken hordozott nemesfém nanorészecskék killonbdzé gazokkal t6rténd
kolcsonhatasinak atomi iéptékd  tanulményozésa rendkiviili jelentéségli szémos modern
nanotechnolégiai cljdrasban. A pasztdzd alagitmikroszképia (STM, Scanning Tunnelling
Microscopy) alkalmazasa kétségkiviil attorést hozott a fém-oxid hatarfeliiletek vizsgalatiban, s
nagymértékben hozzdjarulhat a heterogén katalizis elemi folyamatainak jobb megértéséhez is. A
TiO; széles kirben hasznalt €s vizsgalt hordozd a nemesfém-katalizatorok vonatkozasaban.

A Reakcidkmetikai Kutatocsoport munkatarsai dltal kidolgozott médszer alapjan - a Rh
parologtatdsi koriitményeinek atkalmas megvalasztasival - elére meghatdrozott atlagos eloszlasban
€s méretben {atlagos &tmérd: 1,5 - 20 nm) tudunk 1étrehozni hordezott Rh-krisztallitokat TiO.(110)-
(1x2) feliileten [1]. A jeleri munka elsé részében ST, M-mérésekkel illusztrdlom a névesztési elidrds
hatékonysdgdt a feliileti  Rh-nanovészecskék tdvolsdgdnak és nagysdgdnak  szabdlyvozdsdra
vonatkozoan.

Ismeretes, hogy a feliileti szén koztitermékként szamos katalitikus reakeidban jatszik fontos
szerepet. A kilinbozé katalitikus reakcidkban keletkezé szén menmyisége sok esetben a feliileti fém
mennyiségének 0bbszorase is lehet, ami azzal volt magyardzhats, hogy a fémen keletkezs széri
valosziniifeg atvandorol az oxid-hordozéra [2]. Amint a jelen munkdban igazoljuk, ezt a jelenséget
kitfinden lehet kdvetni pdsziazd alagitmikroszképidval. A4 dolgozatom mdsodik felében tehdt
Rr/TI0x(110)-(1x2) modellkatalizdiorokon a CO diszproporciondiddssa sordn kialakuls szén
nanorészecskék felileti diffiizios wulajdonsdgait vizsgdltam. Kisérleteink alapjan megaéllapitottuk,
hogy a CO adszorpcidja (500 X, 10 mbar) hatdsira a 10-15 nm dtmérdjii, 50-60 nm atlagos
tavolsagban nivesztett Rh-nanorészecskéken nagy mennyiségli szénklaszter keletkezik, melyek egy
része &tvandorol a hordozé feliletére.

"A bastatdsi témdban kozlemény jelent meg:

A. Berké, T. Biro and F. Solymosi: J. Phys. Chem. B 104 (2000) 2506.
{1} A. Berks, G. Klivényi, F. Solymosi: J. Catal. 182 (1999) 511.
[2] A. Erdthelyi, F. Solymosi: J. Catal. 84 (1983) 446.




Kovdcs Anitg, IV. &yf., vegyész hallgats
SZTE TTK

A diffiziéalland6k meghatarozasira szolgile rétegzddési modszer
tovibbfejleszitése

]

Témavezetd: _ .
Dr. Peintler Gabor, tandrsegéd, SzTE TTK, Fizikai Kémiai Tanszék

A rétegzédési —— vagy ismertebb nevén "schlieren” — mddszer mar évtizedek 6ta ismert és
hasznalt mind elektrolitok, mind nem disszocials anyagok oldataiban diffitrzidallandok
meghatarozdsira, Kényelmessége és viszonylagos gyorsasiga miatt hallgatoéi laboratériumi gya-
korfatokon is gyakran szerepel feladatként,

Az SZTE Fizikai Kémiai Tanszékén is czt a modszert probaltak alkairﬁzﬁni néhény elektrolit
vizes oldatara. Ezek a vizsghlatok arra utaitak, hogy a szamitisokhoz alkalmazott egyenlet
levezetése soran olyan egyszerisith felictelezésekkel éltek, amelyek nem igazak. Témavezetdm
kidolgozott egy olyan kiértékelési modszert, amely egyaltalin nem haszndl elhanyagofdsokat.
Ennek hasznalata lehetdvé teszi a diffiizicallandok kb, 1%:ps pontossigh meghatdrozésat, szemben
arégi médszerrel, amely az irodalom szerint legjobb csetben is csak 5—10%-os pontossdgi volt,

Tudomanyos Diakkéri munkaként az volt a feladatom, hogy a tovabbfejlesztett médszer
helyességét és alkalmazhatésagat igazeljam. Kisérleti rendszerekként a szachardz vizes oldatait
vélasztottuk, mivel ezekben tortént a legtdbb mérés a rétegz_édééi mddszerrel, s mas modszereket
is cukoroldatokban vizsgaltak a legtobben.

Dolgozatomban:

*  bemiutatom a "klasszikus" rétegzddési modszer egyenletét &s irodalméat,

*  r1észletezem az elvégzett kisérleti munkat, valamint a mérési kﬁrﬂlménycket,

* a kisérleti adatok kiasszikus kiérigkelésén keresziill bcfnutator‘n az eredeti modszer
hidnyossagait,
részletezem a tovabbfejlesziett driékeléshez hasznalt egyenlet levezetését,
az {ij médszer segitségével is kiéridkelem a kisérleti adatokat és

Osszevetem a kétféle modszerrel kapott eredményeket, valamint az irodalmi adatokat.

Martha Virdg V.évf .vegyész hallgato
VE-MK

Termikus folyamatok kinetikai vizsgilata reakciékaloriméterrel

Témavezetd:
Dr. Dalios Andris, egyetemi docens VE-MK, Fizikai Kémia tanszék

A biolégiai, kémiai, fizikai folyamatok nagy t6bbségst haeffektusok kisérik. A héi és a hiiaram
mérését szolgalé modszerek sokféle, valtozatos kutatasi eszkoz alkalmazasdt teszik lehetdvé. A
legérzékenyebb technikak kézé tartozik a mikro-kalorimetria is, amelynek segitsépével kis 1dmegi
mintaban (5-1000 mg) keletkezd, gyenge hdaramet is regiszirdlhatunk, és nyomon kévethetjiik a
valtozasok idobeli lefutasat izoterm illetve nem izoterm esetben egyarant.

Annak ellenére, hogy a mikro-kalorimetria egy altalanosan alkaimazhatd €s sokat fgérd kutatasi
eszkoz, szamos teriileten az alkalmazasa még kisérleti stddiumban van.

Munkim elsé részében reakcid-kalorimétert alkalmazva egy lépésben vizsgaltam kiilonbozd
festékhigiték pézeinek adszorpcidjat aktiv szén adszerbensen és meghatiroztam az adszorpeid
egyensilyi, energetikai és kinetikai jellemz6it. Az adszorpeits folyamat sebességére jellemzd
anyagétédési tényezdt (§szerd mddon, az adszorpcid sordn felszabaduld hédram valtozéasabdl
hatdroztam meg.

Munkam masodik részében a nyomdsmérdvel éllatott reakcié-kaloriméterrel a nitrocelluldz
termikus bomidsi folyamatinak hétermelését és  kinetikdjat tanulmanyoztam. A kordbbi
modszerektd! eltérden nem csak a hddrambol hatiroztam meg a termikus bomlasi folyamat
aktivalasi energiajat, hanem a robbands pillanataban bekdvetkezd nyomdasvéltozasbdl is.

Elvégezve a két modszer dsszehasonlitdsal, megallapitottam, hogy a reakcié-kaloriméter hodram
adatain alapulo kinetikai elemzések valdsaghll adatokat szolgéltatnak robbandsszerfien gyors

termikus bomldsi folyamatok esetén is.




FZKA7

Oldh Julianna, IV.évf. biomérndk hallgaté
BME Vegyészmémaki Kar
Szililének stabilitisdnak és dimeriziciojanak kérdései
Témavezetd:
Dr. Veszprémi Tamds, tudomdnyos tanécsadd, BME, Szervetlen Kémia tanszék

Munkam sordn a 2. és 3. periodus elemeivel szubsztitualt szililének(HSiY), és néhany gyliriis
szililén  dimerizaciéval szembeni stabilitdsat vizsgaltam kvantumkémiai —médszerekkel,
Megvizsgaltam a diszilénné alakulds és a gytiriis dimerizacio lehetdséget is. Vilaszt kerestem arra,
hogy van-e Osszefiiggés a szililének izodezmikus reakcichdje és dimerizacids energidja kozott.
Eredményeim a kivetkezk: .

1, Meghatdroztam a 2. és 3. periddus elemeivel szubsztitualt szililének, szilanok és diszilének
egyensalyi geometriai paramétereit. A HSiY kotéssziig kb, 15-20%kal nagyobb a szililénekben,
mint & szi!-énokban. Ennek oka, hogy a szilinban a Si sp® hibridé]iapot;’;, mig a szililénekben a Si-
hoz kapesolodé maganyos elektronpar s-jellegi, és gy a Si a kotéseiben p-iellegit palyakkai vesz
részt. A diszilének kziil a legtobb esetben a cisz izomer a stabilisabb.

2, Y=NH,, PH;, OH és SH esetén megvizsgaltam a gyfiriis dimerizdcié lehetdségét. A két elbbbi
szubsziituens esetén 2, a két utdbbi szubsztituens esetén ot izomer Iétezik. Masodik derivalt
szamitdsok alapjan valamennyi konformacio valédi minimur a hiperfeliileten.

3, Kiszamitottam a megvizsgalt szililének izodezmikus reakcidhdjét és dimerizdcids energidjat.
Ezek az értékek joval magasabbak, mint a karbének esetében, amelynek oka a diszilénck
instabilitisa. A két érték kozou karbének esetében nagyon j¢ linedris kapcsolat van, szililének
eseicben azoriban korreldcié sokkal gyengébb. Ennek oka valéﬁzinl"jsithctécn az, hogy mig a
karbének dimerizacidja minden esetben alkénhez vezet, addig a szililének dimeriz4cioja tobb dton
mehet végbe, tobbféle termék képzodhet. Az eddig elbéllitott szililének figyelembe vétele

Jelemibsen javitia a korreldcidt, ezért nagyon Tagy szilkkség van tdjuk az Osszefliggés
megéltapitisakor.

4, A dimerizicids energidt abrazoltam SAEgy tiggvényében is. A kapott pontok jol illeszkednek
Cgy egyenesre, amely azt jelenti, hogy a diszilének stabilitisa megjésolhaté az  alkot6 szililének

szinglete-triplett energiakilonbségével.

Kovdces Sandor, V. évf. vegyész hallgaté
DE TTK

BC-NMR alkalmazisa H/D kinetikai izotophatas vizsgalatira

Témavezeto: e ]
Dr. Banyai Istvan, egyetemi docens, DE, TTK, Fizikai Kémia tanszék

A kinetikai izot6phatds igen fontos forrdsa az dtmeneti komplex szerkezetérdl alkotott képnek. A
legnagyobb mértéke és igy jélentdsége a H/D izotGphatasnak van. Munkédnkban a HCN és H0
kozétti protoncsere reakcickat tanulményoztuk, és ennek sordn mertlt fel az izotophatis mérésének
igénye. A H-C/D-C skalaris csatolds segitségével egy C-NMR-mérésen alapuld technikat
dolgoztunk ki. '

H(a)CN DCN H(B)CN
{ppm)

HoH H-D 1104

o 112
(]
o
Q

]

nxe

Y

[»]
Qoo
o

1128

Q e 0 e O

1144 ti3é 112.8 IliO' i11.2 1104
{ppm)

1. &bra
Az 1. abran a HCN-DCN elegy vizes oldatanak B 2D EXSY spektrumat mutatjuk be. Léthat6,

hogy minden izotépkombindcio ad cserecsficsot. Ezeket kvanmtitativan értékeltik a H/D ardny
fiiggvényében, és jelentds kinetikai izotophatist (kip'kop=3, kiw'kup=S) észleltink. A mérési
eredmények alapjén- a reakcié finom mechanizmusara tesziink javaslatot. Az atmeneti komplex

valdsziniileg hidrogérihidas szerkezetit.




FZKA9
Pintér Eniké, V.évf. vegyész hallgars
SZTE TTK
Hidrogeniz enzim régzitése elektronvezeté polimerben

Témavezetdk:
Dr. Visy Csaba, egyetemi tanar, tanszékvezetd, SZTE, TTK, Fizikai Kémia Tanszék
Peintler-Krivan Emese, PhD-dszténdijas, SZTE, TTK, Fizikai Kémia Tanszék -

Nagyaranyl kutatasok folynak annak érdekében, hogy az enzimeket az él8 szervezeten kivill
alkalmazzdk. Ennek érdekében az enzimeket valamilyen modon rogziteni kell. Az immobilizacié
célja a vizben oldhaté enzimmolekula bedgyazisa ill. megkotése egy kozegben, amelybdl a vizes
kbzeg nem tudja kioldani: azaz az enzimmolekulik stabil megkotése gy, hogy azok mitkddés
kizben ne tdvozzanak el, de ugyanakkor maga a régzités ne befolydsolja mikodésiiket, katalitikus
akiivitasukat.

A riigzitett, redoxi folyamatokat katalizald enzimek mitksdéséhez elektronforrast kell biztositani;
ehhez a fémes hordozon valé megkotés megfelelne, de azon dltalaban dezaktivalGdnak az enzimek.
Szigetelt polimerekben j6l rogzithettk, de ilyenkor az elektronadagolds nem biztositott. Ezt a
probi¢mdt oldja meg a vezetd szerves polimerben vald rogzitése. A polipirrol mint elekironvezet
polimer atkalmas erre a céira. Sajdtos szerkezetének kdszénhetd, hogy benne az erzimmolekula
aktivitisit megbrizve rigzitl, és mindemellett a szubsztrat-enzim k&lesonhatasnak sincs akadalya.

A kisérleti munkam sordn polipirrolfilmet #llitottam eld, ami kdnnyen megvaldsithaté a
monomer vizes oldatinak elektrokémiat oxidicidjaval, majd e filmben hidrogenaz enzimet
rigzitettem. Korabbi tapasztalatok szerint pirrol polimer kénnyen levalaszthato platiria feltiletére, de
a mi célunk elsdsorban az volt, hogy a platinan kivl taldljunk még olyan hordozékat, amelyek
alkalmasak arra, hogy felifletikon polimerréteget alakitsunk ki tigy, hogy ebben a rétegben az
enzimet is rogziteni tudjuk.
legmegfelelobbnek a tovabbi kisérleteinkhez. A filmlevalasztast enzim jelenlétében is elvégeztitk. A
tevalaszioft filmek elektrokémiai tulajdonsagait stabilitési €s reverzibilitasi szempontbd! ciklikus
voltammetriaval vizsgaltuk.

A vizsgilataink bizonyitottak, hogy ¢z a médszer igéretes az enzim régzitésére: mind a platina

mind a rozsdamenies acé] felilleteken levalasziott polimerben rogzitent enzim aktiv maradt.
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Bohus Magda, V. évf. vegyész hallgaid
SZTETTK
Gaz-folyadék kilcsonhatdsok vizsgalata gazkromatogrifidval

Témavezetd:
Dr Gérgényi Miklés, egyetemi docens, SZTE, TTK, Fizikai Kémiai Tanszék

Géazkromatografidban igen kevés pontos mérési adat van a gaz-oldat megoszlasi egyensily
termodinamikai paramétereire, ezek hdmérseklet fiiggésére.

E hiényossag részbeni potldsara meghatdroztuk & gizkromatografiss mcgosztéfol-yadékok
polaritdsanak jellemzésére hasznalt Gn. McReynolds vegyiiletek és n-alkdnok oldasi entalpiajat és
az oldandd anyag hékapecitdsanak  valtozasat kilonbszo polaritdsi  gazkromatogrifids
megosztéfizisokon. Ezen vegyliletek kitlsnbozd tipustt van der Waals kolcstnhatdsokat Iétesitenek
a megosztdfizissal.

Az emlitett vegyiiletek retenciés faktorait (k) 60-100 *C-os hémérséklet tartomanyban
hataroztuk meg. Ilyen széles homeérseklet tartoméanyban az oldési entalpia homérséklet fuggése
észlelhetd, matematikai médszerekkel meghatdrozhaté az aldbbi, dltalunk levezetett Gsszefiiggésbo):

AuzCp -
k__BouH  Boid [_7;4_298 T]+C

In— -
298 T

T RT R M

ahol AqeH az oldasi entalpia

Anldﬂz'ApérH + f{E (2)
Agacfl a parolgasi entalpia; HE a tobbletentalpia, AuuCy a vizsgdlt anyag szolvatilt- és gz

allapotbeli hikapacitaséanak killonbsége, C himeérséklettdl fuggetlen allands.
Osszchasonhtottuk a tiszta folyadék moléris hékapacitisit a szolvatalt allapotra kapott
Cp(sol) enekcvcl E két mennyiség dltafaban kozel 4l egymashoz, de néhény esetben 2 mérési hibat
meghatadé killonbségek &szlehetok. A hékapacitdsok kitlsnbségebst fgy informaciot kapunk az
oldott anyag - megoszbfizis kélestnhatasrél, g folyadék szerkezetének esetleges valtozasare,
" Megéllapithato, hogy az altalinosan hasznalt megosztofolyadékok esetén a Aol
véltozasaban periddikus valtozds van, a megoszto fazis fizikai-kémiai sajatsigénak (pl. a kavitas

méretének valtozasa) fliggvényében.

e Pt At e e

Kresz Richdrd, 1. éves vegyészmérndk hallgaté
VE-MK

Goz-folyadék egyensiilyi adtok meghatdrozasa kapilliris gazkromatogrifia
segitségével

Témavezets:
Dr. Dallos Andras, egyetemi docens VE-MK, Fizikai Kémia Tanszgk

A kapillaris gézkromatografia lényegesen gyorsabb méréseket tesz lehetové, mint a toltou
oszlopos gazkromatogrifia és segitségével a nagyobb indextartoméinyba esd anyagok is
vizsgilhatok. A kapillaris GC ismert hétranya, hogy nem tudjuk pontosan a kapillarisra felvitt
allofizis tomegét. Megoldist a Kovits-féle retenci6s index rendszer jelenthet, alkalmazasival a
kapilléris oszlopon mért relativ retenciés adatokbdl (retencios index) abszoliit retencits jellemzék
(pl. fajlagos retencios térfogat) szamolhatd,

Munkém soran t6bb mint 100 vegyiilet retencids indexét hatdroztam meg nagy molekulatémeptt

paraf inokkal {C67, C103) és kiilonboz6 izeolalt funkcids csoportokat ( -OH, -CN, -OCH3, -CF3, -

Jellemzbinck  felhaszndlaséval kiszamitottam a vizsgdlt vemyiiletek ghz-folyadék egyensulyl

Jellemzdit (Henry-dllandd, standerd kémiai potencial kiilonbség), valamint a gbz-folyadék
egyensulyra jellemzd standard kémiai potancial killnbség hémérsékletfiiggését leird Kirchhoff-
egyenlet paramétereit. Kisérleti adataimat irodalmi adatokkal dsszehasonfitva megallapitottam,
hogy a kapillaris oszlopon mért goz-folyadék egyensilyi adatok jol egyeznek a tsltott oszlopon
nyert értékekkel.

A kapillaris oszlopon meghatarozott adatokkal kiepészitent ghzkromatografids adatbazisra
tamaszkodva LSER (Linear Solvation Energy Relationship) tipust kerrelaci6s egyenleteket
allitottam fel a vizsgilt vegytiletek egyéb gdz-folyadék egyenstlyi jellemzdinek a szamitasira.
Megéliapitottam, hogy a félempirikus {LSER) modellek segitségével géazkromatografias adafok
fethasznalasaval jol becsitlhetd a szerves vegyiiletek normélis forraspontja ¢s a géz-folyadék

egyenstlyi megoszldsi hanyadosa nem definidlt dsszetételi folyadékfazis {olivaolaj) esetén is.




PémJudit, V. éves vegyész hallgats
VE-MK

Goz-folyadék egyenstilyok mérése és szamitasa toltott oszlopos
gazkromatografiis adatok alapjan

e

Témavezets: .
Dr. Dallos Andrés, egyetemi docens VE-MK, Fizikai Kémia Tanszék

A gézkromatografia gyors és pomtos mddszer ghz-folyadék egyensilyok mérésére.
Felhasznélasival informacidkat nyerhetiink az olddszer és az oldott anyag molekuldi, illetve a
molekulakat felépitd atomesoportok kozot kélestnhatisokat befolyasold tényez6krdl (példanl
hémérseklet, sztérikus gatlas). o

Tolwtt oszlopos gazkromatogrifia alkalmazdsaval meghatdroztam 150, :kﬁlﬁnbﬁzé funkcios
csoportokat tartalmazé vegyilet (alkanok, alkének, a]kmek, aromasok, oxigén-, nitrogen,
kéntartalm vegylletek) retencids jellemzdit (Kovats-index, fajlagos retencits térfogat, stb.y 90-

190sC hémérséklet intervallumban, tercier helyzetd hidroxilesoportot tartaimazo lléfazison (TOH),
A mérési adatokbél kiszamitotam a gaz-folyadék egyensillyok jeflemzd paramétereit (Henry-
dllandé; megoszlasi hanyados) é&s a gdz-folyadék fazisdtmenetre jellemzé standard kémiai
potencidlkilinbség hémérsékletfiggését leird Kirchhoff-egyenlet paramétereit (AH, AS, AC,). A
kozel kétezer mérési adat teljessé tette azt a tibb, mint negyvenezer adatbsl allé adatbazist, amely a
killonféle interaktiv atomesoportot (OH, CN, SH, OCH;, CF;) tartalmazo, Apolane 78 (CyHss)
alapl olddszercsalad tagjain mért adatok alkotnak.

Meérési adataimat 6sszevetettem a primer (POH) ill. szekunder {SOH) helyzetii hidroxilcsoportot
fartalmazo  4llofazisokon mért retenciss jellemz6kkel, és megallapitottam a sztérikus ghtlas
intermolekuléris klcsonhatasokra és géz-folyadék egyensitlyokra gyakorolt hatésat.

Kimutattam, hogy a C78 oldészercsalad 4llofizisain mért GO adatok j6! korrelalnak a hasenlé
atomcsoportot tartalmazé, illékony oldészerekben mért fazisegyensilyi jellemzokkel. A kapott
LSER-tipusit korreléciés egyenicick Iehetdové teszik az illékony oldoszerekben, alacsony

hémérsékletén varhatd giz-folyadék egyensiilyok GC adatok alapjan torténd becslését,

Agod Attila, V. évf. mérnik-fizikus hallgato
BME TTK
Aggregicio folyadék—levegd hatarrétegben

Témavezetdk:
Dr. Hérvilgyi Zoltan, egyetemi docens, BME, VEK, Fizikai Kémia Tanszék

Dr. Kertész Janos, egyetemi tanar, BME, TTK tanszékvezetd, Elméleti Fizika
Tanszék
Munkéam sordn 75 pm-es Oveggyongyk viz-levegd hatarfeliileten végbemend aggregacio)

vizsgéltam. Szz’tmitc')gépes modellt fej!esztétiem mclynek eredménycit dsszevetettem a valds

ennek sordn a részecskék talalkozasat és Gsszekapesolodasat a tévolra hatéd _mterpamkulans
vonzoerdk, és a hatarfeliileti folyadékdramok kialakitaséval segitettem ¢l6.

A valds kisérletek soran a felszinre szért gyongyok feliileti siiriisége, a szuiénfé‘zis minbsége
pontosan szabdlyozhatok, a részecskék felliletének nedvesithetdsége kémiai felitletkezeléssel
(szililezéssel) médosithatd. Ezeken a paramétercken keresztiil a rendszerben fellépd kalesonhatdsok
jellege, relativ sulya bedllithatd, igy a medellrendszeren nyert eredmények hozzijarulhatnak a
ndvekeddsi folyamatok (pl. kolloid aggregdcio) megértéséhez. Munkam 0 célkit{izései:
megvizsgalni az aggregaci6 kinetikajat, a kialakult aggregtumok szerkezetét, valamint rAmutatni 2
méreteloszlis €5 az aggregacios mechanizmusok kapesolatédra. Ehhez killonbizo kezdeti paraméterii
rendszerek dinamikajdt vetetten dssze, €s komputer-szimulacids kisérletekkel erfsitettem meg
feltevéseimet.

Alapvetden kéi kilonbdzd névekedési modellt vizsgiltam meg. Az egyik esetben minden
kinlakitott ~részecske-részecske Kkapcsolat maradandd (megfelel a  hidroféb gyangyok
aggregacidjanak), mig a masikban - habir az sszekapcsolddas irreverzibilis - a kialakulé “kotések”
szbge a kapcsol&das utan megvaltozhat (analdg a hidrofil gyngy6k rendszerével),

A szamitogeépes kisérletekkel megmutattam, hogy az atrendezddés mértékének névelése a
fraktdldimenzié novekedését eredményezi, ami teljesen Osszhangban van a valds kisérleti
eredményekkel. A szimulacids vizsgdlatokbdl szarmaztatott kinetikai fiiggvények alakja jo egyezést
mutatott a valos kisérletek megfeleld filggvényeinek alakjaval. Kapesolatot talaitam a
Smoluchowski-egyenlet magfiipgvénye, a kialakult aggregatumok méreteloszlasa €s az aggregicios
mechanizmusok kozitt. Végil ramutattam a folyadékfelszin termikus inhomogenitasdbd! szarmazo

hatéarfeliileti &ramlasok nem elhanyagolhaté voltara.




) _ FZKBS5
Borics Attila, V. évf. vegyész hallgatd
SZTE TTK

Kutyatejb6l izolalt diterpén vegyiiletek molekulaszerkezetének meghatirozisa
NMR-spektroszkdpiai médszerekkel

Témavezetok:

Evan.lcs Feremj,, tansz¢ki mémdk, SZTE, GYTK, Gy6gyszeranalitikai Intézet,
Martu]ek "I‘ame%s, egyetemni gyakornok, SZTE, GYTK, Gydgyszerkémiai Intézet,
Dr. Kértvélyesi Tamés, egyetemi docens, SZTE, TTK, Fizikai Kémiai Tanszék

A gy6gyndvényekbol kinyert anyagok nemcsak mint potencialis gyogyszerek jciéntﬁsek a
gyogyszerkutatis szémadra, hanem mint kémiai szintézisek kiinduldsi, illetve modell vegyiiletei is
fontosak. E vegyiiletek molekulaszerkezetének megismerése elérelépést jelent a bioldgiai hatdsuk
és szerkezetitk kozotti sszefliggés(ek) megismerésében is.

A merev kutvatej (Euphorbia serrulata) nevii nbvénybol tobb diterpén-vegyiiletet izolaltak
az S5zTE, Gyogyszerésztudomanyi Kar, Farmakognoziai Intézetdben. Két izolalt diterpén
molekulaszerkezetét NMR-spektroszkdpiai modszerekkel tanulméanyoztik. A moiekﬁlaszerkezet
meghatirozdsihoz elészor JH-NMR és 13C-NMR mérések torténtek, majd a CDCl3-ban oldott
minta HMQC, COSY, HMBC &s NOESY spektrumait vettilk fel, amelyek alapjén a teljes
hozzirenidelést  elvégeztik. A NOESY-spektrum  integréldsa soran kapott eredmények
fethasznalasaval a molekuldban talalhaté protonok kozotti tavolsagokat szamitottuk, igy a molekula
egyensilyi geometridja 5%-os hibahataron beliil tovibbi szdmitasokban becstitheté.

A molekula egyensilyi geometriajdt szamitisos kémiai médszerekkel hatiroztuk meg. A
szamitasok megkezdése el6tt az NMR-spektrumok alapjan megalkoituk a molekuigk durva térbeli
szerkezetét. A molekula kezdeti geometriajdt szemiempirikus  kvantumkémiai  szamitasok
scgitségével (AMI, FM3) hatdroztuk meg teljes geometriai op‘timalizé-léss'al. A molekulaban
taldlhatd atomok kézottl tdvolsagokat a NOESY-spektrumbol kapott tavolsigadatokkal, mint
megkdtésekkel dsszehasonlitva tobb szaz szerkezetet szamitottunk a "distance geometry” moédszer

felhasznalésdval. Az 5 legjobb szerkezetettel tovabbi szamitisokat végeztiink szemiempirikus

kvantumkémiai médszerekkel.
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FZKB6

Havasi Baldzs, V.évf~ vegyészmérnok hallgatd
BME VEK

Az etil-cianat (CH;CH,OCN) és a 2,2,2-trifluoroetil-cianat (CF;CH,OCN),
valamint prekurzoraik kvantumkémiai és infravoros spektroszképiai vizsgalata

Témavezetd:
Dr. Pasinszki Tibor, egyetemi docens, BME VEK, Szervetlen Kémia Tansz€k

Alkil-cianatok és izocianatok, melyek néhany képviseldjével foglalkorzik dolgozatom, mér a
XIX. szdzad vegyészei szdmdra is ismertek voltak. A XX. szdzadban ezek az anyagok a vegyipar
nélkiilozhetetlen anyagaiva valtak. Legnagyobb mértékben a mianyag- és gyogyszeripar hasznalja
fel ket kiilonbozb szerves szintézisek, polimerizécios reakcick kiinduldsi anyagaként (poliuretan
habok eléallftasa), nivényvédbszerek eldaliitdsara. Valtozatos tulajdonségaik szimos felhasznalasi
lehetdséget jelentenek, és ebbél a szempontbol kitlondsen érdekes #1j pszeudohalogenidek eldallitasa
&s vizsgalata, mely utat nyithat 0 felhasznalasok felé. Kutatomunkam eredetileg az etil-cianat
(CHsCH,OCN) és a 2,2,2-trifluoroetil-ciandt (CF:CHROCN} eléallitdsdra, kvantumkémiai és
infravoros spektroszkopiai szerkezetvizsgilatéra, valamint stabilitisi kérdésiik tisztazasara iranyult,
Munkamhoz a B3LYP/6-311+G(2d,2p) kvantumkémiai szamitdsi szintet haszndltam. A két
vegyiilet vizsgalatét nem pusztan a szerkezeti érdekességiik indokolta, hanem az az irodaiomban
megtaldfhaté érdekesség is, amely az etil-ciandtot instabil anyagnak, a CF3CHOCN-t pedig stabil,
deszti!]al.haté anyagnak irta le. A kisérleti munka sordn azonban ra kellett dobbennem, hogy az
irodalomban megadott adatok tévesek: az a reakcid, amely a CF3CH;OCN-hez vezet, valdjaban egy
eddig ismeretlen molekulat, a bisz{2,2,2-trifluorcetil)-imidokarbondtot (NH=C{OCH:CF3};)
szolgaltat. E molekuldnak tanuimanyozasa kutatémunkam részéveé valt. Erdekes moédon ennek
termolizise eredményezte a CF;CH;OCN elsd elballitasat.

Munkamhoz kapesolddott a termodinamikailag stabilabb CF;CH,NCO-molekula valamint
az etil-ciandt eldallitisdhoz hasznalt vegyilletnek, az etil-xantamidatnak (CH;CH2OC(S)NH;)
kvantumkémiai és infravoras spektroszkdpiai vizsgalata. Ezeket a nagyobb molekuldkat B3ILYP/6-

31G(d,p) médszerrel vizsgaltam.
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Miatrai Janka, okl. hiomérnok
BME

Az azafoszfol litium komplexei szerkezet és aromaticitas

Témavezetd:
Dr. Veszprémi Tamas, BME, Szervetlen Kémia tanszék

A Budapesti Miiszaki Egyétem Szervetlen Kémia Tanszékének Elméleti Kémiai Kutatdcsoportja -

az 1990-es éviSl kezdve végez kutatisokat a foszfort, nitrogént és arzént tartalmazd drtagl
heterociklusos vegyiiletek elektronszerkezetének é€s aromis jellegének feltérképezésére elméleti

kvantumkémiai, illetve — ahol ez lehetséges — He I fotoelektronspektroszképiai modszerekkel,

A Greifswaldi Egyetern és a Budapesti Miszaki Egyetem kozott fennallo egyittmiksdés
keretében kutatdcsoportunk bekapcsolodott azon kiilonleges komplex vepyiiletek szerkezetének

vizsgalataba is, melyekben a kdzponti atom valamely nehéz d-elem (pl.: Mn, Fe, Co) helyett, az

elozdekhez képest konnyt, kis Atmérdii, 1. focseportbeli elern, a litium.

Munkam célja, hogy elméleti kvantumkémiai szAmitdsokkal feltérképezve a Li-C;H3NP

potencialis energiahiperfelilétet felderitsem az egymasio! szerkezetitkben és aromas jellegiikben is

jelentdsen kiilonbszd azafoszfol molekulak (1, 11y litiummal képzett stabilis komplex vegyiileteinek

elektronszerkezetét és aromas jellegét.

Pdifi Tamds, V.évf. vegyész hallgato
VE-MK
Néhany [Cu(NN),]" komplex fotofizikai sajatsagainak meghatarozisa
Témavezetdk: .
Dr. Horvéth Attila, Egyetemi Tanar, Tanszékvezet6, VE-TK, ASZKT

Az elmilt évtizedekben a szervetlen fotokémikusok figyelme foként olyan rendszerck
sajatsagainak megismerésére iranyult, melyeknek lithaté fotonokkal gerjeszthetd legkisebb
energidjit triplett 4llapotard] hatékony energia- és/vagy elektronatadis kovetkezik be. McMillin és
munkatarsainak a ‘80-as évek elegjén kezdett kutatdsai alapjdn kiderilt, hogy a 1éz{1)-1,10-
fenanfrolin komplexek ¢s szarmazékaik is — a Ru(1l) diimin ligandumokkal képzett komplexeihez
hasonléan — ilyen vegyiiletek. A vegyiiletcsoport jellemzbje, hogy a szinképitkben a lithato fény
tartomanyaban nagy elnyelési egyttthatoval jellemezhet toltésatviteli sav figyethetd meg. Varhato
tehat, hogy a Nap Fold felszinére érkez energidjanak jelentds hanyaddt mar kis koncentracio esetén
is elnyelik ezek a molekulak..

A TDK munkdm sordn frodalmi forrasok alapjan €ladllitottam két [Cu(NN)JPFs komplexet,
nevezetesen a [Cufdmp);JPFe (ahol dmp: 2,9-dimetil-1,10-fenantrolin), €s a [Cu(bep):]PFs (ahol
bep:  2,9-dimetil-4,7-difenil-1,10-fenantrolin) vegyitleteket, melyeknek tisztasagat kalonbszs
spekiroszkdpiai modszerckkel ellendriztem.

A komplexek lathaté-ibolyantili elnyelési és kisugérzasi szinképeit diklor-metan oldészerrel
készitett oldatokat haszndlva vettem fel. Az elnyelési szinképek lézer impulzussal eldidézett
valtozasat ns-os id(’ifcl_b_ontéssa! kovettem nyomon. A lumineszcencia kvantumhasznositasi
tényezoket {Ru(bpy);]Cly referencia anyag segitségével, Demas, J.N. altal 1983-ban publikait
dsszefligeés  alapjan  hatéroztam meg. Lézervillandfény-fotolizis  kisérletek eredmeényeibdl
dekonvolicios modszerrel hatéroztam meg a komplexek legkisebb energidju, gerjesztett Allapotanak
Glettartamat 303K-en. Vizsgdltam az élettartamok homérsékletfuggését diklor-etan olddszerben,
tovabba ‘meghataroztam a foszforeszcenciat mutatd részecskék néhany elekironakéeptorral
lejatszodé kioltasi reakciojdnak sebességét. A mért adatokbol meghataroztam a komplexek
legkisebb -energigji triplent gerjesztett Allapotit jellemzd sugdrzdsos ¢s sughrzdsmentes
eniergiavesziési folyamatok sebességét. A tapasztalt kiilonbségeket a ligandumoknak a gerjesztést €s

az energlavesztést kisérd szerkezeti dralakulast erbsen, vagy kevésbé gitlo jeliegével értelmeztem.




KD3SK}1
Nemes Zoltdn, V. évf. vegyész hallgaté
DE TTK

Hidroxietin-difoszfonsav/HEDP/ megkotodésének kinetik4 ja hidroxiapatiton ,
mint csontot modellezd anyagon

Témavezetdk;

Dr. Kénya Jozsef, tszv. egyetemi tanar, DE, TTK, Izotopalkalmazasi tanszék
Dr. M. Nagy Noémi, tudoményos fémunkatars, DE, TTK, Izotépalkalmazasi tanszék

Az elmilt évtizedekben egyre nagyobb teret nyert a radioaktiv izotdpok orvosi alkal-
mazésa mind diagnosztikai , mind terapids célra. Mindkét alkalmazés cléfefiétele , hogy
a radioaktiv izotdp pontosan a kéros képzédményhez és csak oda jusson el.

A csontmitrixon jelentkezd kéros képzédmények felderitésében és terdpidjaban az
ligynevezett csontkeresd komnplexképzdk , vagy csontaffin vegyiletek hasznilhatok. A
csontaffin vegytletek egyik nagy csaladja a foszfonatok. Ezek kézé tartozik a HEDP ,
amit kisérleteimhez haszndltam.

Az utdbbi két évtizedben megjelent ¢ikkek nem foglatkoznak a HEDP és a csont- miatrix

reakcidjénak kinetikajaval és adszorpeios egyensalyaval.

Ezért hidroxiapatiton , mint modell anyagon vizsgiltam a HEDP megkotédését. A
hidroxiapatitra azért esett a v4lasztas , mivel ez a csontmdtrix szervetlen Gsszeteviie.
Kisérleteim sordn llandé tomegii szorbenst llandé mintatérfogatban kiilanbozo
koricentracidja HEDP oldatokkal névekvs ideig kevertettem. A kisérieteket 2 .20 €537

Celsius-fokon végeztem |, 10°—10" M koncentracidtartomanyban, A folyamatot — az ad-
szorpeidt — radioaktiv nyomjelzésse] kivettem. Minden koncentracional 4llandé meny-
nyiségti “C-gyel jelzett HEDP-1 adtam a mintakhoz. Az oldatok aktivitasat folyadeék-
szeintilldcids méréstechnikéval mértem , mivel a '“C Iagy-béta sughrzo.

Mindharom hémérsékleten 107, 5#10°° és 10 M-os koncentracié értéknél 10 perc
keverési idé utan beallt az egyensily.

A hérom kisebb koncentraciéndl a kinétikai gorbek kezdeti szakasza (10 percig)
sebességi egylitthaték meghatarozasara nydjt lehetdséget. Korabbi kutatasok alapjan
a jelen rendszerben a kinetika leirdsara j6l hasznathaté a Christiasen egyenlet:

I-X/Xo=2 Arexp(-kat)

Az In{1-X/X,) értékeket dbrdzofva a t fii ggvényében , a pontok egyértélmien két
kiilémbiz6 meredekségii egyenest hataroztak meg. A meredekségekbdl meghatarozott
sebességi egytitthatok a hémérséklettel ndvekednek.

114

KDSK2
Somogyvri Agnes, V. évf vegyész haligato
DETTK
Mangan(1I)-ionok oxidicidja mangin-montmorilloniton

Témavezetdk:
Dr. M. Nagy Noémi, tudomdanyos fémunkatérs, DE, TTK, lzotopalkalmazasi tanszék
Dr. Kénya Jézsef, tanszékvezetd egyetemi tanar, DE, TTK, Izotdpalkalmazasi

tanszék ‘
A montmorillonit rétegracsos szerkezetl agyagisvany.

Az apgyagésvanyok jelentls szerepet jatszanak a niivények tapanyag- és vizgazdalkodasaban.

Az egyik élettanilag fontos mikroelem a mangén, amely szdmos enzim aktivatora, szerepe van a
citromsavcikiusban, és a fotoszintézisben is nélkiilozhetetlen,

Ismert tény, hogy a rétegszilikdtok a feliletitkon ill. a rétegkdzi térben szerves anyagokat
kéthetnek meg. Enneck kornyezetvédelmi szempontbél, ill. az agyagok katalitikus tulajdonsagait
tekintve egvarant jelentdsége van.

Kisérleteinkben a wvalin és a Mn-montmorillonit hatarfelitleti reakciéjat vizsgaltuk. Az
aminosavak fontos komplexképzd ligandumként visclkednek a talajban. Az aminosavak kozil a
valint a manganionokkal alkotott kompléxeinek stabilithsa alapjan vélasziottuk ki, A
montmorilloniton megkatstt  valin  mennyiségét radioizotopos nyomjelzéssel, '*C-valinnal
hatdroztuk meg. A valin szorpcidjst a montmorillonit természetes pH-jan, 25 °C hémérsékleten, a
valinkoncentracio s a szorbenstomeg fliggvényében vizsgaltuk.

Kisérleti tapasztalatunk az volt, hogy Ca-montmorillonitbdl kationcserével frissen készitett Mn-
montmorillonit (ftiss Mn-montmorillonit) nem kotdtt meg valini, mig a kb. 3-5 éves Mn-
montmorillonit (régi Mn-montmorillonit) adszorbedlt valint. Ebbél adodéan alapos fizikai és kémiai
clemzésnek vetettitk ala a friss €s a régi Mn-montmerillonitot.

Mangan-tartalmukat rontgenfluoreszcencia analizissel hatdroztuk meg. Feliiletitk morfolégiajat
pasztazo elektronmikroszképpal érképeztiik fel.

Feltételezéseink szerint a “*C-izotoppal nyomijelzett valin adszorpeids kisérleteinél tapasztalt
killonhség oka a mangin elt€rd oxidacids allapota lehet. A mangan oxidacids allapotit ESCA
méréstechnikdval, a szuszpenzidk redoxipotenciiljanak mérésével, derivatografos termoanalitikai

elernzéssel hataroziuk meg. Megallapithattuk, hogy a Mn{ll} koncentracidja nagysagrenddel kisebb

a régi Mn-montmoritloniton, ahol tovabbi, magasabb oxidaciés allapoth formakkal, igy Mn(II)) és

Mn(IV) jelenlétével is szamolhattunk.
Mindezek utan feltételeztitk, és kisérleteink igazoltdk, hogy a valin megk6tddése a régi Mn-

montmorilloniton jelenlévd MnQ, valtozé feliileti toltésh csoportjain keresztiil toriénhetett.
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Jdnosi Ldszld, IV. évf., biclégia-kémia szakos hallgatd
PTE TTK

Tébbfogii ligandumok platina komplexei

Témavezetd:
Dr. Kollar Laszlé tanszékvezetd egyetemi tanar, PTE TTK, Szervetlen Kémia
Tanszék '

Az egy ¢s ketfoga, eisésorban nitrogén és foszfor donoratomokat tartalmazé ligandumok szdamos
platinakomplexe, valamint azok kartalitikus (hidrogénezd, hidroformilezd) aktivitisa mar régbta
ismert [l Meglepben kevés ismerette] rendelkeziink azonban a plaiindnak  hiromfogu
ligandumokkal atkotott kemplexeirsl.

Megallapitotiuk, hogy a platina bisz{2-difenilfoszfinoetil)-fenilfoszfinnal (’PPP’} tetragonalis
szerkezetdl, ionos, egymagvi komplexet képez, melyben mindhdrom foszfor a platindhoz
koordinalodik. A kalsnbozo PUPPP moélaranyck melletti szisztematikus (NMR és vezetési)
vigsgélatok megmutattak, hogy PUYPPP>1 esctén hArommagvi, semleges komplexek keletkezésére
nyilik lehetSség. A vizsgalatok egyik elmleti szempontbd! is érdekes részeredmeénye a hidhelyzetii
PPP ligandum *kézépss’ foszforatomjanak aszimmetria-centrumma vélasa, ennek kovetkeztében
diasztercomer komplexek megjelenése 12,31

Bisz(2-difenilfoszfinoetil}-1-feniletilamin (CPNP’)  PtCI{PhCN). kiindulasi komplexszel
reagilva kétfogd (1), 6n(II)-klorid hozzdadasira azonban haromfogi ligandumként (2a) viselkedik.
Az utdbbi tipusu komplexek *'P NMR vizsgalatainak egyik érdekessége a diasztereotop
foszforatomok megjelenése AB rendszert eredményezve. A szerkeicta'zonqsil:ésban jelentéis
2szeﬁr|¢pe}tﬂ kaptak a 1*C-mal Jelzett cianokomplexek (pl. 8) esetén nyert, diagnosztikai jelentéségii
JCP, Cy és (P, °C) csatoldsi allandok [4].
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(1] H. Brunner, W, Zettlmeier, Handbook of Enantioselective Catalysis with Transition Metal
Compounds, VCH, Weinheim, 1993. [2] D. Fernndez, P. Sevillano, M. 1. Garcia-Seijo, A.
Castirieiras, L. Jdnosi, Z. Berente, L. Kolldr, M. E. Garcia-Fernndesz, Inorg. Chim. Acta
(nyomddban). [3] L. Janosi. Z. Berente, L. Kollar, M.]. Garcia-Seijo, P. Sevitlano, A. Castifeiras,
M.E. Garcia-Ferndndez, Polyhedron (elfogadva). f4] G. Peticz, L. Fanosi, W. Weisscnstéincr, 7s.

Csok, Z. Berente, L. Koltar, Inorg. Chim. Acta 303 (2000) 300,

On(IV)-kupferronitok koordinziciés viszonyainak vizsgilata
Massbauer-spektroszképiaval

Kerpdti Szilvia - ELTE TTK Magkémiai Tanszék
Témavezetd: dr. Vanké Gyorgy

A tanulmanyunk tirgyat képezod vegyliletek onorganikus kationokbol és kupferronat (N-nitrozo-~
N-fenilamingt, a tovdbbiakbar: L) ligandumokbdl épiilnek fel - biolégiai aktivitisa folytin
mindkéi €pitbegység jelenids érdekldést valt ki. A szerkezeti kémia szempontjdbdl azonban a
kupferronat mar kifejezetten unalmasnak mondhaté: jéllehet, a legtobb fémionnal komplexet képez,
a krisztallografiai adatbazisok tantsiga szerint —egy ismert kivétellel— minden esetben kéifoghr
kelatként koordinalodik. Az dltalunk vizsgalt [RnSnls.,] (R: CH; v, CgHs) altaldnos szerkezeti
énkomplexekben azonban, a kupferronat a kelatkotés mellett killonféle hidkotéseket is kialakit a

HCH3)SnL]s és a [(CH;):SnL]; molekuldkban. A gyakorlatilag azonos ligandumokkal kialakitott

meglepden viltozatos szerkezetek, a kupferrondt eltérd koordindcios modjai és az 6n koordindcios
szamanak 5 és 8 kozotti valtozdsa e vegyileteket igen figyelemre méltova teszi a Mossbauer-
spektroszkoépiai alapadatgytijtés szempontjabol.

NMR-spektroszkopiai vizsgalatok szerint e komplexeket kloroformban oldva a keordindcids
viszonyok &ltaldban megvaltoznak. A komplexek oldatbéli szerkezetének megillapitasara
gyorsfagyasztott oldatokon végzett Mdossbauer-spektroszkopiai méréseinket modeli-szamitasokkal
és FTIR-spektroszkopidval egészitettik ki, s eredményeinket &sszevetettilk a hasonld oldatok
NMR-spektrumat alapjan levont kovetkeztetésekkel. Megéllapitottuk az oldatban kialakulé
szerkezetekel. s a PhSnl, komplex esetén sztereoizomerek egymasba alakulasat is megfigyeltitk.
Hasznosnak mutatkozott ¢ modszer reakciok kévetésére is, olyannyira, hogy az elébbi anyagnal a
spektrumok é]apjéﬂ a szintézis kovetésével a megfeleld izomert tartalmazod kristaly eloAllitdsi
modjdra is javaslatot lehetett tenni. Megfigyeltitk tovabbd a pentakoordinalt fMesSnl], komplex

metilcsoportok véndorlasdval jéré dn. diszmuticios reakei6jat metanolos oldatban, ahol Me Sk és

heptakoordinalt Me,Sn(IV)-komplex jon létre.




KDSKS

Diirnyei A gne;s, I évf. vegyész hallgaté
SZTETTK
Piridoxal Schiff-bazis szairmazékok kélcsonhatdsa oxovanidivm{IV)-ionnal

Témavezetok:
Dr. Kiss Tamds, egyetemi tandr, tanszékvezeté, SZTE, TTK, Szervetlen és Analitikai

Kémia Tanszék
Jakusch Tamds, Ph. D. hallgaté, SZTE, TTK, Szervetlen és Analitikai Kémial

Tanszék
Az utobbi évtizedekben a vanidium biokoordinaciss kémigja felkeltette a kutatdk figyelmét,

elsjsorban a fém djonnan felismert biolégiai hatasai miatt: foszfat-anyagesére  enzimek
szabélyezésa, inzulinutanzd hatés stb. Hatasmechanizmusaik jobb megértéséhez tovabbi vizsgalatok
szikségesek. Az oxovanadium(IV)-kation hard fémion, ezért dx - O-donor ligandumok
koordindcidjét kedveli, a N- és S-donorokhoz joval kisebb az affinitisa. Az oxovanadium(IV)-
kation Schiff-bazis tipust ligandummal alkotott szildrd komplexeit mar tobben eldallitottik, de
oldatbeli viselkedésitkrdl nem talalhaté informécié az irodalomban. Méréseink soran az
oxovanadium{1V)-kation oldategyensilyi viszonyait vizsgaituk két piridoxal és egy etilén-diamin
reakci6jabol képzéds Schiff-bazissal (N, N"etilén-bisz(piridoxirin), en(pir)y), és annak redukah
formajaval (N,N'-etilén-bisz(piridoxamin), en(rpirjz).

Mindkét ligandum hat disszocidbilis protont tartalmaz, illetve ugyanennyi olyan funkcios
csepottot, mely potencidlisan képes az oxovanadium(IV)-kationhoz koordinalédni. Az egyensulyok
felderitése €rdekében potenciometrias oldategyenstilyi vizsgalatokat végeztiink: a redukalt Schiff-
bazissal kiatakult rendszereket pH~8-ig; Schiff-bizissal pedig csak pH~5-ig tudtuk mérni. A
ligandum deprotendlédasi folyamatait clektrongerjesztési-spekiroszkopias modszer segitségével is
nyomon kovettilk. A VO™ —en(rpir), rendszerben VOAH,?, VOAH® és VOA részecskék
képzddése figyethetd meg, melyekben a ligandum négyfogt, a ket fenolat és a két aminocsoporton
keresztill csatolt kelatgyfiriket képezve koordinatédik. A Schiff-bazis ettd] kissé eltérden
viselkedett, nagysiprendekkel gyengébb fémionmegkotd kepességiinek bizonyult. A VOAH,*
komplex mindkét rendszerben a nem koordinalédd piridinium csoportok deprotonalédasaval alakul
tovibb, amig a semleges, kis oldhatésigi VOA komplex ki nem csapodik, Az VO™ —enfrpir),
rendszer esetében elvégzett ESR vizsgalatok azt bizonyitottak, hogy a killonbdzé protonaltsagh

komplexek koordinaci6s madja azonos, bar két geometriai izomerjik létezik.

HOH N{_T,\N CH:OH

N
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Kamu Erzsébet, V. évf. vegvész hallgaté
SZTE TTK

A kaptopril néhany én(IV)organikus komplexének eldallitdsa és szerkezet-
) vizsgilata

Témavezetok:
Dr. Nagy L4sz[o, egyetemi tandr, SZTE, TTK, Szervetlen és Analitikai Kémisi

Tanszék ‘
Baritné Jankovics Hajnalka, PhDD hallgaté, SZTE, TTK, Szervetlen és Analitikai

Kémiai
Tanszék
Az onorganikus vegyletek biologiai aktivitasat régéta tanulmanyozzak. A vegyiiletek egy
részének jelentds tumorellenes aktivitasa van. Az eddigi kutatasok szerint a rakellenes aktivitds és a
komplex vegyiiletek szerkezete kozott Osszefiiggés van. Munkank seran egy, koordindcids kémiai
szempontbd!l  sokoldaln, bioldgiailag aktiv ligandum, a kaptopril (N-[(S)-3-merkapto-2-
metilpropionil]-L-prolin), komplexeinek tanulméanyozasdt kezdtitk el, A kaptopril az angiotenzin-
konvertaz enzim {ACE) inhibitora, ezaltal vémyomas cstkkentd hataso SZer, magas vérnyomas ¢€s
szivelégtelenség esetén, infarktust kivetden, €s cukorbetegek kezelésére alkalmazzak.
H CH3
o :

Sy, =
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A kaptopril szerkezete
Elsallitottuk a ligandum szdmos énorganikus komplexét szilird formaban. Szerkezetiik
meghatirozasa FTIR-, Raman- illetve Méssbauer-spekiroszkopids modszerekkel toriént. Uey
taléltuk, hogy a ligandum a deprotondlt tiol-, és a karboxildtcsoporton keresztiil koordinalédik. Ugy
tinik, hogy 4z amidesoport nem vesz részt a komplex képzésében. A Massbauer-spektroszkopias A
ertekeknek a pgs elmélet alapjan valé feldolgozdsa lehetdvé tette az én kozponti atom koriil
kialakult geometria meghatarozasat.

A vegyiiletek lokalis szerkezetének meghatérozasira EXAFS méréseket végeztek Japinban, A
merések értékeléséhez sziikséges program vasarldsa folyamatban van, A késdbbickben NMR-
spektroszkopias méréseket is fogunk végezni, a vegyiiletek szerkezetének jobb megértése végett.
Tovabbi [killonbdzé on(IViorganikus kitndulasi vegyiiletek alkalmazasaval] komplexeket is

allitottunk mér e, amelyeknek a fenti modszerekket vald jellemzése folyamatban van.




KDSK7
Borondics Ferene, IV.évf vegyész hallgard
ELTETTK

A Cq infraviéros spektroszkdpiai és kvantumkémiai szamitisokon alapulé
vizsgalata
Témavezettk:
Dr. Kamaras Katalin, tudomanyos tanacsado, a fizika tudomany doktora, MTA

SzFK]1, Kisérleti Szilardtestfizikai Osztaly
Dr. Kiirti Jend, egyetemi tanar, MTA doktora ELTE, TTK, Biolégiai Fizika tanszék

. A fullerének 1985-8s felfedezése utin a Cg a tudoményos figyelem kozéppontjaba kerﬁit,
ugyanis a kezdeti kisérletek utan elegendden nagy mennyiségben el6 tudtak allitani ahhoz, hogy
meghatarozhassak alapvetd tu[ajdonségéit, majd eldallitottdk kitltinbdizé vegyiileteit, melyek kzil
az alkalifém 56k jellemz#i a legérdekesebbek (a KsCeo példaul magas hémérsékletii szupravezets).
Kvantumkémiai szamitdsokat mar felfedezése elstt is végeztek a molekuidra, ami igen izpalmas
feladat volt egyrészt a kalonleges szerkezet, mdsrészt a magas (I,) szimmetria miatt. (A kisérleti
adatok igen jo egyerdst mutattdk a szimitasi eredményekkel.)

A figyelem kevéshé Gsszpontosult a Cr molekuldra. A Ceo~éndl alacsonyabb szimmetrigjabol
adddodn rezgési spektruma bonyolultabb, fizikai tulajdonsigai nehezebben értheték meg és a
rendszerre végzett szamitdsok elvégzése is hosszabb idét vesz igénybe.

A Coo 31 infravdrts aktiv médusanak eddig kozet felér azonositottak. Munkdnkban a maig
felderitetlen infravrgs spektrum vizsgdlataval foglalkoztunk, a mért adatokat dsszehasonlitottuk a
stiriségfunkciondl-elmélet  alkalmazdsaval elvégzett kvantumkémiai szamitdsokbdl kapott
eredményekkel. A dolgozatban mind a tévoli-, mind az analitikai-infravéras tartoményban végzett
merések eredményeit bemutatjuk. A méréseket tigy végeztiik, hogy a KBr pasztilldkban a Cx
koncentracidjat noveltilk, igy a Laribert-Beer térvény szerint, az-abszorpcié mértéke is ndvekedett,
igy szdmos, eddig nem dokumentilt elnyelési savat regisztraltunk, melyek igen jO egyezést
mutattak  az  altatunk ¢s mas csoportok altal szAmitott éridkekkel, A spektrumok
homérsékletfiggését is megvizsgaliuk, mellyel nyomon kovettiik a Cyp fizisatalakuldsait.

Munkénk sorén kozelebb jufottunk a Cyo infravoros spektrumanak ¢és fizikai tulajdonsagainak

teljesebb m‘egisnicréééh-ez_, aminek magy jeletbsége van a Cyy szarmazékok, elssorban a Cyo s6k

tovabbi, eredményes vizsgilataban.
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Klupp Gyongyi, IV.évf. vegyész hallgaté
ELTETTK

Fullerénsok infraviros spektroszkopiaja

Témavezettk:
Dr. Kamaras Katalin, tudomanyos tanacsadé, MTA SZFK], Kisérleti
Szilardtestfizikai Osztaly
Dr. Kiirti Jend, egyetemi tanar, ELTE, TTK, Biologiai Fizika tanszék
A fulierénck alkalifémséi kozott sok kuldnféle érdekes tulajdonsigh, illetve szerkezeti anyagot

talathatunk, pl. monomereket, dimereket, poliméreket. Ennek a sokféleségnek a felderitésére jol
hasznélhaté az infravirds (IR) spekiroszkopia, mivel a fulleridionok szimmetridjaInak valtozisa jol
lathaté eltéréseket eredményez a spektrumokban.

Mi 8t, eddig IR spektroszkdpidval még nem vizsgdlt anyaggal foglalkoztunk: az M;Cao -nel, az
MiCzo-nel (M = K ill. Rb) ¢s a Na:RbCeo -nal. Mivel ezck az anyagok levegd jelenlétében
clbomlanak, specidlis mintatartt és inert atmoszféras mintaelkészitést alkalmaziunk.

A Na;RbCgp -nak harom szilird mddosulata létezik. Magas hémérsékleten a Rb;Ceo -hoz hasonld
lapcentralt kobos (fcc) szerkezete van, amelyekben a fulleridionok szabadon forognak, és
ikozaéderes szimmetrigjuk van. Szobahdmérsékleten a forgas megall, epyszerii kibis (sc) szerkezet
alakul ki, amelyben a molckula szimmetridgja az ikozaéderesnél kisebb. Az sc fazis hiités vagy
nyomas hatdsdra polimerizalédik. IR spektroszkopidval kévetni tudtuk a fazis-dtalakulasokat, és az
ismert fazisdiagrammot kibdvitertiik. Az fec fazis IR és Raman spektrumdt - azaz az ikozaéderes
Ceo™ -6t — ki is szédmitotiuk DFT -GGA szinten (B3LYP/6-31G). A Cg* -ra ilyen magas szintfi
frekvencia szémoldst még nem wégeztek. A kiszdmolt frekvencidk 2 %-on beliil visszaadtik a
mérések eredményeit €s az IR intenzitdsbeli tendencidk is j6l egyeztek a kisérlette). A Cep €5 a Cgp®
spektrumait is kiszdmoltuk, hogy tanulmanyozhassuk az IR és Raman vonalak frekvencijanak a
fulleridion t6ltésével vald valtozisat.

A Cyq -stkban a fulleridion Cqq-hez képesti torzulisa latszott az IR spektrumbél. Ez a valtozds
csoportelmélet alkalmazésaval levezethetd, igy koriilbelil azonositani tudjuk a csiesokat. Biztosabb
asszignacichoz viszont a tdl sok cslics miatt kvantumkémiai szamitisra volt szikség. Fzi a
szamolést a Cep -s0kra igen jé eredményeket addo DFT -GGA médszerrel a Cop -ra el is végeztik,
€s segitségével mind a négy s6 spekirumanak ¥ényeges részét asszignaltuk. A Cqg -s6k spektrumat
felvettitk 77 -350 K tartoményban, de fazistalakuldst nem talaltunk Vizsgaliuk a levegd hatasat is:
az M4Cyg kevesebb, inint egy ora alatt elbomlott M;Cyg - és Cyg -t tartalmazé keverékké. Az MiCqe

bomlasa mér napokig tart és kbzvetlenitl Cr -t eredményez.
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Kovits Eva, IV.évf. vegyész hallgatd.
ELTETTK

Fullerén kiatratok és fotopolimerek elsllitasa és vizsgalata

Témavezetd:
Dr, Pekker Sandor, tudomanyos tanicsadé, MTA Szilirdtestfizikai és Optikai

Kutatdiniézet

A fullerének a grafit és a gyémént mellett a szén harradik allotrép médosulatat alkotjdk. 1985-
0s felfedezésitk Ota rendkivil sokféle szérinazékukat allitottak mar etd, példaul ionos és kovalens
komplexeket, alkali- és alkdlifsidfém sokat, halogén és alkilszarmazékokat,

Az MTA Szilardtestfizikai és Optikai Kutato Intézetében az 1990-es évek eleje ota foglalkoznak
fullerén vegyilletekkel, foként fullerénsdkkal, klatratokkal és Ces polimerekkel. Ebbe a
kutatdmunkaba kapcsolddtam be 1998-ban. Munkank soran Csg fotopolimereket és kiilonbozd
fullerén klatratokat allitottunk elé és vizsgaitunk,

Uj eredmény, hogy sikertilt j6 mindségit Cop-dibrém-propan klatrat port késziteniink. Az ezen
anyagon elvégzett ronigendiffrakciés mérések cafoltak a kordbbi, egykristaly vizsgalat eredményeit,
¢s pontosan meghatéroztdk a klatrat kristalyszerkezetét. Eldallitottunk két fj vegyiiletet: a Cgo-ctil-
acctit €s a Cgp-1.4-pentadién Llatratot, szerkezetik szintén réntgendiffrakeio segitségével
hataroztuk meg. Az utébbi vegyitlet pormintajat fotokémiai reakcionak vetettitk ala. A megvilagitas
elotti és utdni mérések egyértelmii valtozast mutattak az anyag szerkezetében. A reakci
mechanizmusanak meghatdrozasa csak tovabbi, jobb mindségii klatritpor eldallitésa utan lesz
lehetséges.

Kidolgoztunk egy uj mddszert grammnyi miennyiségi Coo-fotopolimer eléallitdsdra. Ennek
lényege, h_ogy. a reakeid soran folyamatosan kioldottuk @ monomert a felilleten képzédatt polimer
fazis aldl, igy tovabbi monomerek fotoreakcidjat lehetdvé téve fokoztuk a kitermelést, A termékbol
extrakcioval sikeresen kivontuk a dimerizalédott Cep-at, és az oldhaté oligomereket. Megfigyeltik
az elGdllitasi hdmérséklet hatasat 2 termék Gsszetételére. A tiszta dimer eldallitasara a 80 "C koriil
toriend  fotopolimerizacié  megfeleld modszernek  bizenyult. A termékek vizsgalata
rongtendiffrakciéval, UV-lithaté spektrofotometriaval &s infravords spektroszkopidval tortént.

Terveink kijy__c‘jtt szerepel tovabbi klatratok eldallitdsa. A klatrdtok rendezett szerkezetét, bennilk
a molekuiak adott orientacicjat a mintak fotokémiai reakciGjanak vizsglataval szeretnénk majd
kihasznalni. A Cyo-fotopolimerek vizsgalatit egy 1ij berendezds ¢pitésével szeretnénk hatékonyabba

tenni, melyben Iehetdség lenne sorozatmérések elvépzésére.

Kémiai technologia




KEMT!
Szerzo: Bodizs Levente Csaba, V.év,vegvészmérnoki
BBTE, Kolozsvar, Kémia és Vegyészmémmnoki

Desztilliciés oszlop mesterséges neuronalis hilézat alapi modell predikcids
vezérlése

1

Témavezets: .
Nagy Zoltan Kalmén adjunktus, BBTE, Kémia és Vegyészmérndki Kar,
Vegyészmérndki Tanszék '

A desztillacié egyszerl, azonban nagy energia fgényil folyamat, melyet széles kérben
alkalmaznak a kdolaj-, vegy-, fa- és gyogyszeriparban egyarint. Mivel a desztillacids oszlopok

héenergetikai hatasfoka alacsony, kisebb mint 10%, hatalmas mennyiségli encrgiat fogyasztanak.

- Bécslések szerint az Egyesiilt Allamokban az iparban felhasznait energiaus%-ét desztillicits

folyamatokra forditjak. Ennek kovetkeztében nagyon fontos a desztillaciés  oszlopok
energiatakarékos izemeltetése, melyet leginkdbb egy fejlett vezérlési modszerrel lehet
megvaldsitani.

A Modell Predikeids Vezérlés (MPV) ecgyike a lepelterjedtebb féjlett vezérlési
médszereknek, mivel a ‘predikcios” képességiik, azaz a folyamat jovibeli dlapotainak elérelitdsa,
alkalmassa teszi tket a folyamat kivint vezérlésére. A predikcidhoz szitkség vam egy belsd
modellre, mely leggyakrabban egy linedris modell. Mivel a desztillicié egy erdsen nemlinedris

folyamat, a lincéris modell sokszor nem képes megfeleld madon leirni a folyamat viselkedését.

- Ezért a linedris modell helyett egy analitikai (rhatematikai) modellt probattunk ki, mely pontosan

leirja a folyamatot, azonban az egyenlcick megoldédsa hosszadalmas. Ezen oknal fogva az analitikai
modellt is kicser¢ltik egy joval egyszeriibb szerkezettt Mesterséges Ncﬁronalis Haéldzat (MNH)
madellre. Mivel a MNH model! Iétrehozésdhoz szitkséges tanitdsi adatokat az anafitikai modeliel
nyertitk, az MNH modell szinte ugyanolyan jol leirja a folyamatot mint a matematikai modell,
viszont megoldsanak idbtartama jelentisen lecsdkken. A dolgozatban ennek a MNH modellnek a
létrehozasa, szerkezetének kivalasztisa, tesztelése és az altala adott vezérlési eredmények kerilnek
bemutatdsra. A szimuldciok eredményei alapjdn megéllapithatiuk, hogy a MNH alapn MPV
pontosabban vezérel mint a linedris modellt hasznalé MPV és emellett, jéval gyorsabban, majdnem
ugyan j6 eredménycket biztosit mint a matematikai modellt hasznalé MPV. Ezek a tulajdonsagok
alkalmassd teszik a MNH alapt MPV-t z desztillacios oszlop valds idbalapi vezérlésére é&s

gazdasagos mitkidictésére.
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KEMT2
Sinon Levente egyetemi haligato
BBTE, Vegyészmérmoki kar
Adatgyiijtés és monitorizalas Visual Basic segitségével
lect.ing. Nagy Zoltan egyetemi tanir BBTE, Vegyészmémoki kar

A palydzatom témdaja a DestManager Ver. 1.0.0 sajét fejlesziésli szofiver berutatisa, A
szamitogép rohamos fejlddése az utdbbi 20 évben azt érte el, hogy manapsdg minden teriilet
szerves részévé valt, ha csak az irodai alkalmazasatol, jatékokra vagy ipari vezérld szoftverekre
gondolunk.

A vegyészmérnaki teriilet sem maradt ki a héditas elsl, jelentds a programkindlat mar a tervézés
clsd lépéseitdl (ChemCad, Hysys), ugyanakkor a reaktorok, oszlopok mitk&dését kévetd programok
is nagy szamban megtalathatoak.

A jelenlepi szoftver a masodik katepdridba tarozik, a leparldé oszlop monitorizaldsdra és
vezérlésére szolgal.

A program a Microsoft cég dltal kifejlesztett Visual Studio csomagban megtalalhaté Visual
Basic 6.0 programozési nyelvben késziilt.

A program az oszloppal a RS 232 szabvanyi, sofos porton kommunikal, a kilvilaggal pedig
Text fajlok és MS-Excell fajlok formajaban kozo! adatokat. LehetGség van grafikus kimenetelre is,
vagyis ki is nyomtathatjuk az aktiv ablakot.

A desztManager szoftver fejlesztésénél kiilongs figyelmet szantunk a kisvetkezd részletekre;

— csatlakoztathaté barmilyen leparléoszlophoz, ami RS-232 és soros porton képes kommunikalni

— konny(i kezelhetdség a szeml€letes interfésznek és mentirendszernek készénhetden,
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Moldevdnyi Nora, IV. évfvegyészmeérnik haligato
Veszprémi Egyetem, Mémoki Kar, Folyamatmémoki Tanszék
Desztillici6s kolonniak modell prediktiv sza balyozisa

Témavezetd:

dr. Abonyi Janos, tudomanyos segédmunkatars,
Veszprémi Egyetem, Folyamatmérnoki Tanszék

dr. Szeifert Ferenc, egyetemi docens, tanszékvezetd,
Veszprémi Egyetem, Folyamatmérnéki Tanszék

A modell prediktiv szabdlyozd (MPC) algoritmusok folytonos fejlesztését mi}ltcgy hérom
€vtizede a vegyiparban talalhaté tébbmeneti-tobbkimenet( (MIMO) rendszerek hatékonysaganak
ndvelése motivalja. E kutatdsok napjainkban a szabalyozd algoritmusok #ltal felhasznalt
réndszermodeliek, a korlatok 'hatékony kezelése &s e technikak nemlinedris objektumokra valé
kiterjesztésével kapcsolatban folynak.

A TDK dolgozat célja egy olyan 0j, ipari kémyezetben is implementathatd  algoritmus
kidolgozasa, mely & beavatkozo és a szabalyozott jellemzokon definialt Korldtokat és a szabalyozott
objektum nemlinearitasat is hatékonyan kezeli.

A fejlesztent megoldis az ngynevezett lokAlis-lineatis modell alapi halozatot alkalmazza,
melynek specidlis esete a Takagi-Sugeno (TS) fuzzy modell. A dolgozat bhemutatja, hogy a
nemlineéris viselkedés kézenfekvé kezelésén alapulva e TS fuzzy modell MPC szabélyozékban
hogyan alkalmazhaté. A korlatok hatékony kezelésére egy kétlépéses megoldas keriilt kidolgozasra,
mely ¢ldszor a korlatok elhanyagolasaval szémitja ki a beavatkoz jellemz6 értékét, melyet aztan ha
szitkséges egy kvadratikus programozasi feladat megoldasival a masodik 1épéshen optimétisan vetit
ki a linedris egyenlétlenségi korlatokra.

Az algoritmus hatékonysaga egy desztillicids oszlop szabalyozdsdn keresztiil keriil bemutatasra.
Ennek megfelelden a dolgozat a desztillicids oszlopok szabélyozas szempontjabol lényeges
nemlinedris dinamikus viselkedésének részletesen bemutatdsit ktivetden a korlitok és a
nemlinearitds kezelésének fontossagét szimuldcids kisérletek  sorozataval demonstralja. E
kisérletekben az a]kg]mazotz kétbemenet(-kétkimenetti TS fuzzy modell teljesitménye PID és
linedris modell prediktiv szabélyozdkéval kertll &sszeliasonlitasra,

A MATLAB/SIMULINK programcsomag segitségevel végzett vizsgaiatok, melyek elérhetéek a
www, fmt vein hw/softicomp oldaton, a generalt megoldds j6 teljesitményét igazoljak.

- KEMTS
Kmecz HHiko, V.6vf. vegyészmérndk haillgato
BME-VEK

Optikailag aktiv 6-fluor-2-metil-1,2,3,4-tetrahidrokinolin elillitisa
szuperkritikus extrakcidval

Témavezettk:

Dr. Simandi Béla, egyetemi docens, BME, VEK, Vegyipari Miiveletek tanszék
Dr. Fogassy Elemér, egyetemi tandr, BME, VEK, Szerves Kémiai Technologia
tanszék

A racém vegyiiletek optikailag aktiv formaban torténd eldallitasara egyre nagycbb az igény a
gybgyszeriparban, mivel az egyes enantiomerck eltérd kolcstnhatisha lépnek az aszimmetrikus
molekulikbol feléptild €l szervezettel, és ezéltal eltérd biologiai hatast fejtenek ki. Az
enantiomerek elvalasztdsa reszolvalassal torténik, amelyre ma méar szdmos eljaras ismert.

Az optikailag aktiv vegyllletek eldallitasa szuperkritikus extrakciéval fjdonsdgnak szémit a
reszolvalasi modszerek kozott. Eljardsunk lényege, hopy a racém vegyiiletet ekvivalensnél
kevesebb mennyiségh optikailag aktiv vegyitlettel (reszolvalé agenssel) reagéltatiuk, és a keletkezd
diasztereomer s6pér mellél a szabhad enantiomerek keverdkeét szuperkritikus allapott szén-dioxiddal
oldjuk ki.

A fenti médszert alkalmaztuk az optikailag akijv 6-fluor-2-metil-1,2,3 4-tetrahidrokinolin
{FTHQ) elallitisara, amely az antibakterialis hatdsi Flumekin nevi gyogyszerkészitmény
cloallitasanak  kulcsintermediere. A reszolvalds 2R,3R~(-)-di-p-toluoil-borkésay  (DPTBS)
reszolvaloszer alkalmazaséval valdsithatd meg. Az extraktumban az R-(+)-FTHQ, a maradékban az
S-{-}-FTHQ disult,

Munkénk soran vizsgiltuk az extrakcié nyomasanak (120-200 bar) és hdmérsékleténck
(33-45 °C), valamint a reszolvalészer/kiindulasi racém vegyiilet molaranydnak (0,25, 0,375, 0,5)
hatasét az extrakci6 sordn az extraktumban és a maradékban elérheté optikai tisztaségra és a
termelésre.

Az elsd extrakciés lépésben az extraktumban 30 %-os optikai tisztasigh R-{+)-

enantiomerkevercket, a maradékban 42 %-os optikai tisztasign S-(-} enantiomerkeveréket

allitottunk el. Elvégeziitk az extraktumban kapott enantiomerkeverék tovabbtisztitasat részleges

sbsavas sOképzéssel. A mintdkhoz a racém hanyaddal ekvivalens mennyiségii sésavat adiunk, majd
a kapott mintat extrahdltuk. Négy extrakcids lépésben az extraktumban az R-(+)-enantiomer optikai

tisztasaga 30 %-rél 89 %-ra novekedett,




Székely Edit, oki, biomérnok
BME VEK
Tetramizol reszolvilisa szuperkritikus extrakciéval

Témavezeto;
Dr. Simandi Béla, egyetemi docens, BME, VEK, Vegyipari Mitvelétek Tanszék

A kirdlis molekulak enantiomerjeinck szelektiv eldallitdsa a modern gyogyszeripar egyik
kiemelkedd fontossaghi kérdése. Ennek oka, hogy az egyes vegyiiletek kiilénbozd enantiomerjei
més-més hatdst gyakorolhatnzk az ugyancsak aszimmetrikus molekulakbal alid €15 szervezetre. A
szelektiv clballitsi, illetve a racém vegyiiletbsl kiindulo elvélasztasi technoldgiak széles spektruma
létezik ‘ma mar, hogy az ipar melyik médszert alkalmazza, az elsésorban gazdasagi
megfontoldsokon alapul.

A szuperkritikus szén-dioxidos extrakcié sok szembontbé! elényds modszer, hiszen az
elvalaszids szerves olddszerek helyett a kérnyezetre drtalmatlan CQ,-vel t6rténik, igy a termék sem
tartalmaz olddszernyomokat, és ipari léptékii, alacsony tizemeltetési koliségh eljaras valgsithate

meg.

Jelen dolgozat témdja a racém tetramizol ((i)-6-fcnil-2,3,5,6,—tetrahidm-imidazo—tiazol):

reszolvalasa. £z a vegyillet ma is forgalomban 1évé féregiizészer, amelynek a (-)-enantiomerje kb.
100-szoros hatdsti, mint a {(+)-enantiomerje. Munkan sordn megvizsgaltam a valasztott
reszolviloszer ((-)-dibenzoil-borkdsav) mdlarényanak (0,125-0,75), a CO» nycmasanak (120-200
bar) és hémérsékletének {33-45°C) hatasat a termékek enantiomertisziasagara és termelésére.
Igazoltam, hogy a 0,25 reszolvaldszerfracém tetramizol mélarany mellett érheté el maximalis
szelekeivitds €s a szén-dioxid hémérsékletének szignifikdns pozitiv hatdsa van az elérhetd
enantiomer-lisztasdgra €s szelektivitdsra. A nyomas emelése kedvezden befolydsolja a bazis
oldoddsat a szuperkritikus kozegben, ezént optimalisnak a mérési tartomany legmagasabb
himérsékieti és nyomas beilitasat valasztottam.

Az elsb extrakeids lépésben kapott enantiomerkeveréket tovabbtisztitottam sosav adagolasival és
isméielt  extrakciGval. Megvizsgaliam az  akiralis reagens meénnyiségének  hatasit a
tovibbtisztithatosdgra. Akdr a (-)- akar a (+)-enantiomerkeverékhez a racém résszel ckvivalens
menmnyiségl sosavat adva az optikailag tiszta enantiomer-felesleg (0T=99,9%) az extraktumban
Jelenik meg, mig a COz-ban nem oldhatd sdsavas sé kizel racém, A meghoritott s6 az eljards elejére
visszavezethetd, fgy két extrakeids lépésben optikailag aktiv, tiszta levamizolt {(-}-enantiomer} és

dextramizolt {(‘+)-enantiomer) lehet eldallitani mintegy 25 %-o0s 6ssziermeléssel,

Cziner Krisztina, V. éves vegyészmérnok hallgaté
Veszprémi Egyetem, Mérntki Kar, Folyamatméméki Tanszék

A kristilyok agglomericiéjdnak hatdsa a reaktor-kristilyositok viselkedésére és
teljesitményére
Témavezetd: dr. Lakatos Béla, egyetemi docens

A reaktor-kristilyositékban a kristéiyositandé komponenst, valamint a kristdlyositasi

folyamat generaldsahoz szitkséges toltelitést kémiai reakcidval hozzuk létre. A kémiai reakcick
sebessége t0bbnyire a gocképzodési sebességhez kozeli nagysigrendbe esik, mikdzben tobb

nagysagrenddel nagyobb a kristalynévekedés sebésségénél. Ez - kilondsen a kis oldhatosaggal

rendelkez6 kicsapandd réakciGtermékek, valamint a szuszpenzié nem megftleld kevertsége esetén -
nagy taltelitési egyenetlenségeket idézhet ¢l6, aminek eredményeként aprokristilyes termék
keletkezik. Az ilyen kristilyok hajlamosak az agglomeraciéra, ami jelentés haféssal lehet a termék
méreteloszlasira.

A folyamatos fizemelésii reaktor-kristalyositok leirasahoz a populdciés modell alapjan
kidolgozott momentum-egyenletes modellt haszndliam fel. A kémiai reakcit-gocképzodés-
kristdlynovekedés-agglomeracio kdlcsonhatdsokat teljesen kevert kristdlyositoban az egy-cellds
modelle]l vizsgaltam, A kémiai komiponensek keveredésének a hatdsat, ezen belill is elsdsorban a
betaplalasi zéndnak a kristilyméret-closzidsra valé befolyasst az egy-cellds modell alapjan
kidolgozott négy-cellas modeltel tanulmanyoztam.

A modell-egyenletek numerikus megolddsra a MATLARB alkalmazésival dolgoztam ki a
szilkséges szamitogeépi programokat. A szAmftdgépi szimulacidval vizsgalttam a folyamatos reaktor-
kristalyositok staciondrius dllapotzit és teljesitményét. Az egyes folyamatparaméterek esetén
meghataroztam azon lartomanyokat, amelyekben a hatdsuk [ényeges, és ezdllal értékeltem az egyes
izemallapotokat. Ezeket az adatokat azomban nemicsak a kristalyositok Gizemeltetésénél, hariem
azok tervezesében is fel lehet haszndlni. Szamitdgépes szimulicioval a reaktor-kristdlyositok
dinamikus viselkedését is tanulményoztam, ami elsbsorban az irdnyitasi feladatok megoldisahoz
szolgaltat hasznos informaciékat.

Trodalom

Tavare, N.S. 1995, Industrial Crystallization. Process Simulation, Analysis and Design.

Pienum Press, New York.
Nicmanis, M. and M.J. Hounslow, 1998, AIChE Journal, 44, 2258-2372,




Papp Jozsef, V. évf vegyészmérnok hallgars
BME VEK
Fémhidroxid alapi égésgatls adalékrendszerek médositasa

Témavezetd:
Dr. Marosi Gyorgy, egyetemi docens, BME, VEK, Szerves Kémigi Technoidgia
Tanszék

A mianyagokkal szemben tdmasztott egyik alapkovetelmény a csﬁkkcntett éghetbsée és
kornyezetbarat viselkedés. A fémhidroxidok i geéretes megolddst igérnek ebbd! a szempontbol, de a
sziikséges égési fokozat eléréséhez nagy mennyiségben keil alkalmazni ezeket az anyagokat. Ez
viszont a feldolgozhatdsigot és a mechanikai tulajdonisdgokat jelentésen lerontja.

Kisérieti munkam célja, hogy a felietmadositds mddszereinek alkalmaéégéval komyezetbarit,
jol feldolgozhatd és megfelels égési fokozatat clérd poliolefineket allftsak eld fémhidroxidok és
kitlontiozo adalékrendszerek segitségével.

A vizsgalatok egy része a kismolekulas felaletaktiv anyagokra ir&nyult, mig a vizsgalatok masik
részében elasztomer hatderétepet alkalmaztam a feliileti k6lcstnhatasok modositasara,

Munkam seran megvizsgaltam a ZHS alkalmazdsinak eddig nem ismert, Gj hatdsat etilén-vinil-
acetat kopolimer alkalmazdsakor.

A langallésag ndvekedésér éghetdségi vizsgalatokkal (oxigénindex, UL 94, Cone-kalorimetria)

mutattam ki.

Horvith Arpad V. évf. vegyészmérnik hallgatd
VESZPREMI EGYETEM MK

Pt/Al,O; izomerizdl6 katalizatorok aktivitds-nivelésének vizsgalata

Témavezetd: )
Dr. Hancsok Jend egyetemi docens, Veszprémi Egyetem, MK, Asvéanyolaj- és

Széntechnoldgiai Tanszék

A motorbenzinekkel szemben tdmasztott kdvetelmények az utébbi 10 évben ugrasszeriien
nivekedtek. Ezek kozil a legfontosabbak: nagy oktanszém, kis szenzibilitds, 6lmozatlansag, kis
benzol- €s csokkentett aromdstartalom, kis kén- és olefintartaloni, halogénmentesség, megfeleld
desztillacids gorbe €s gdznyomas, megfeleld szintii adalékolas, égéskor a Iehetetd legkevesebb
karosanyag kibocsétas. Ezekbo] kivetkezik, hogy a kdrnyezetbarat és huméanbiologiailag is kedvezé
dsszetételi motorbenzinek gyartasakor nélkilozhetetlen keverd komponernsek a kis szénatomszami
{Cs-Cy) izoparaffin frakcick. Ezek — az alkilatokkal egyiitt — napjainkban a legjobb komponensek,
mert kéntartalmuk nagyon kicsi (1-30 ppm}), nem tartalmaznak benzolt és aromas szénhidrogéneket,
nem telitetlenek, nagy az oktinszamuk és kicsi a szenzibilitdsuk, tovabbd kinnyen és tisztan &gb
vegyiletek, €s nem mérgezdek. A kis szénatomszama izoparaffinokat - tébbek kozott - a megféleld,
normal paraffinokban dits frakciok katalitikus izomerizdldsdval llitik 15,

Diakkéri dolgozatomban 4ttekintést készitettem a n-Cs és n-Cy paraffinok izomerizalasanak

szikségességerdl és jelentdsépérdl, termodinamikdjarsl, katalizatorairdl, a lejatszodé reakciok

mechanizmusard] és a fontosabb ipari eljardsokrol.

Kisérleti munkam sordn nagy hémérsékleten (400-420°C ) aktiv PYALO5/Cl (0,8% klor)
karalizator (alapkatalizifor) izomerizalé aktivitisanak novelési lehetoségét vizsgaltam. Ennek sordn
& vazatrendezd reakcidk nagyobb sebeésségének elérésére néveltem a katalizdtor kidrtartalmat szén-
tetrakloriddal torténd halogénezés Gtjan. Tanulményoztam a katalizator klortartalma, a kldrozasi
kérillmények és - néhdny esetben - a katalizatorok izomerizald aktivitasa kozbitti osszefiiggéseket.
Talaltam olyan klérozasi kortilményeket, amelyeknek atkalmazasakor & nyert kb. 7,5% klértartalma
katalizdtor mar 130-160°C-on képes izomerizalni az n-hexant. A kisérleti eredmények alapjdn
megallapitottam, hogy ezen katalizétorral energia- és alapanyagtakarékos lizemeltetés melett kb,
5-7%kal nagyobb cseppfolyds teimékhozami, és 8-10 egységgel nagyobb okiAnszama
termékelegyet lehet elBillitani, mint az alapkatalizitoron. Ez egy 150000 t/év kapacitasi

izomerizald lizem esetén kb. 2,5 miili¢ USD termékérték novekedést jelent évente.




Sipos Fva, I évf’ PRD. hallgaté
BME VEK
- Enantioszelektiv heterogén katalitikus hidrogénezések

Témavezetd:
Dr. Tungler Antal, egyetemni tandr, tanszékvezetd, BME, VEK, Kémiai Tecnoldgia
tanszék '

Az aszimmetrikus szintézisek egyre nagyobb jelentdségre tesznek szert, ezért fontos, hogy
megismerjitk ezen rendszereket és alkalmazasukkal nemcsak alapanyagot, hanem néhany nagy
veszteséggel jar6 tisziitasi €s elvataszidsi feladatot is megtakarithatunk.

TDK dolgozatom kapcsan egy olyan, a Tanszéken mar hosszi évek ota folyé kutatomunkaba
kapcsolodtam  be, melynek soradn enantioszelektiv heterogén  katalitikus' hidrogénezéseket
vizsgilnak. Két modellreakcitval foglalkozunk. Az egyik etil-piruvat, a masik izoforon
enantioszelektiv hidrogénezése alkaloidokkal modositott Pt ill. Pd katalizatorokon. A vizsgalatok
célja egyrészi, hogy megprébalivnk minél nagyobb enantioszelektivitast elérni, masrészt, hogy
felderithessiik az dMalunk vizsgalt rendszer mikddeését, ezzel is segitve & hatékony rendszerek
megtalalasat.

A killénbézd fajlagos feliletii C é&s TiO, hordozdk befolyasoljak az enatioszelektivitist, A C
felileti kémigja akkor van hatassal az cnantioszelektivitdsra, amikor a Katalizdtor felitletén
el6fordulé karbonil vegyiiletek versenyeznek a szubsztrdtum C==0 csoportjaval a médositoval valé
kéités képzésében. A redukciés modszerek befolyasoliak a katalizatorok diszperzitasét és ezaltal az
optikai termelést.

Ugyanazon hordozb esetében a kisebb diszperzitasi: katalizatorok hatdsosabbak voltak. A kisebb

fajlagos feliilet jobb optikai termeléshez vezetett.

KEMTIO

Imre Béla, okl. vegyész és kémia tandr
SZTE TIK

Benzol és toluol gazfizisa direkt hidroxilezése dinitrogén-oxiddal Fe-ZSM-5
katalizdtorokon

Témavezetdk:
Dr. Halész J4nos, egyetemi docens, SZTE, TTK, Alkalmazott és Kérnyezeti Kémiai

Tanszék _
Dr. Kiricsi Imre, egyetemi tandr, tanszékvezetd, SZTE, TTK, Alkalmazott és

Kornyezeti Kémiai Tanszék

A benzol €s a toluol ghzfazist, kozvetlen hidroxilezése fenolld ill. krezolla egyike a nehezen
megvaldsithaté szintetikus kémiai feladatoknak. Iparilag ez a reakeis csak kiilénleges katalizatorral
€s/vagy 1Wbbiépéses folyamatial érhetd el. A benzol fenolld t6rténd 4talakitdsa napjainkban egy
haremlépéses modszerrel, az in. "kumol-fenol” eljarassal valdsithaté meg.

A tibblépéses szintézis helyett - a sok melléktermék és a technolégiai kivitelezés bonyolult-

saga miait - gazdasagi és komyezetvédelmi szempontbol kézenfekvobb megoldast jelentene a

hidroxilcsoport egylépéses direkt oxidiciéval megvalésitott beépitése az (alkil)benzol molekulaba;

€z a reakcié alkalmas katalizatort €s reakciékoriilményeket igényel. Potencialis katalizatorok -
masok mellett - az 4tmeneti fémeket tartalmazé mikroporusos anyagok (zeolitok, rétegszilikatok)
tehetnek. Ezért vizsgéltuk a kiilonbozé médon {szilard vagy folyadék fizist ioncsere) eltallitott Fe-
Z5M-5 mintak hat4sit a benzol és a toluol reakcidiban.

Az eloallitasi folyamatok 1épéseiben kapott zeolitmintakat fizikai-kémiai: rontgendiffrakcios,
derivatografids, infraviros-spektroszkopias és adszorpeiés (BET-felilet) mérésekkel jellemeztiik,
melyek bizonyitottak, hogy a katalizdtorok megtartjak eredeti struktirajukat, azaz valdban Fe-ZSM-
3-ként vesznek részt a katalitikus folyamatokban. 7

A benzol €s a toluol hidroxilezését gézfazisban hajtottuk végre kiildnboz$ vastartalmi Fe-ZSM-35
katalizatorok jelen‘l_étébcn. A reakcidéban oxidalé agensként N,O-ot hasznaltunk. A 250-350 °C
hémérsékiettartomédnyban végzett mérések szerint kimutathaté a szubszirdtok mono-hidroxi-
szarmazékokka torténd szelektiv oxidacidja, bar a konverzio 300 °C alatt nem éri el az 5%-ot. A
reakeibk lejitszoddsa jelentbsen fiigg a katalizétor elballitisinak modjatd], a szilird fazish
ioncserével készitett mintak aktivitasa nagyobb. A szelektivitas is filge a hémérsékletisl. 300 °C-on
benzol esetén §0%-on feliili fenol, toluol esetén 20-25% krezolszelekiivitas tapasztalhaté 5, illetve

10% koriili konverzié mellett.




] KEMTI}
Proszenydk Agnes, V.évf. vegyészmérnii hallgats
BME VEK
4-Szubsztitualtbenzil-piperidinek iij, racionlis, méretnévelhets szintézise

Tém'avezetf’jk:
Dr. Agai Béla, docens, BME, VEK, Szerves Kémiai Technoldgia tanszgk

Az origindlis gyogyszerhatéanyag kutatsban kulcsszerepet jatszanak a NMDA recepior
antagonistdk teriiletén az 1 altalanos képletii piperidin szarmazékok. A legijabb szabadalmi és
orvosi szakirodalom szerint R, R, és R, csoportok mindségétdl €s helyzetétsl fiiggden ezek a

vegyiiletek a legkalonbézabh hatdsteriileteken bizonyultak aktivnak ?

R,
R,

R;,R, = alkoxi,
halogén
kondenzalt heterociklus

Kutatd teamben részfeladatként kaptam I altalanos képletben R=H farmakofor
kulcsintermedierek elBallitisara szolgald egyszerd, altaldnosithatg, méretnbvelhetd, iparilag is
alkalmazhato eljaras kidolgozasat. Az irodalombo! eddig ismert 5-8 lépéses, kémiai korlatokkal
rendelkezd 10-15% termelést produkals szintézissel szemben, 2-4 lépésben 40-70% termelést
eredményez6 megoldast taldftam. Ez az U] eljiras lehetdséget nynjt olyan szarmazékok elérésére,

melyek az ismert mddon nem allithaték el

{11 PCT/US96/20872; WO 97/23216; CA 127 149079F
[2]J. Med. Chem. 2000, 43, 984-994

KEMTI2
Balksé Tibor, okl, vegyész
BME VEK )
Monoszacharidokbdl felépiil6 koronaéterek szintézise és alkalmazasuk Kir4lis
fazistranszfer kataliziatorként Michael addicioban

Témavezetd: Dr.Baké Péter, egyetemi docens, BME, VEK,
Szerves Kémiai Technoldgia Tanszék

D-galaktozbol ¢és D-mannitbo! kiindulva 5  lépéses szintézishen eldallitottam
galaktopiranozid-, ill. mannit egységet tartalmazé 15 taglh monoaza-koronaciereket 2, 3,
melyckben a gydril nitrogénatomjan kitlsnbozo lanchossziisagh és lipofilitdst szubsztituensek
voltak,
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Ezeket a vegytleteket €s a Kkordbban szintetizalt glitkozalapi koronaétereket (1)
alkalmaztam kirdlis fazistranszfer katalizatorként a 2-nitropropan  kalkonra térténd Michael

addicidjaban. (1. reakcidegyenlet)
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Bebizonyosodott, hogy a nitrogénatomon talalhaté szubsztituenseknek és a kiralitést
biziosité monoszacharid fajidjanak dontd befolyisa van a kémiai termelésre €s az aszimmetrikus
indukcidra. Legjobb hatast a glikk6zbdl felépild (1) koronaster katalizatorokkal értemn el, ezek kiziil
a legjobb eredményt a nitrogénatomon 2-metoxi-etil szubsztituenst tartalmazé katalizdtor
produkélta, 87 %-os maximélis enantioszelektivitassal.

Kidertlt, hogjf a glikoz- és galaktéz tartalmi koronaéterek (1, 2} a pozitiv forgatdsi R-
cnantiomert preferdljak, a mannitbél felépilé makrociklusok {3), viszont a negativ forgatasa S-

antipdd képzddését segitik elb.




_ KOKAI
Tardy Gabor, V.évf biomérnok hallgatd
BME Vegyészmémski Kar

A biolégiai tobbietszén-eltavolitas uj lehetdségének vizsgalata eleveniszapos
szennyviztisztizé rendszerekben

Témavezets:
Dr. Jobbagy Andrea, egyetemi docens, BME Vegyészmérnoki Kar, Mezbgazdasagi
Kémiai Technolégia Tanszék :

A szennyviztisztitas mindmaig vildgszerte legelterjedtebben  atkalmazote cljirdsa az a
technoldgia, aho! a szénnyezdanyagok biolégiai eltavolitasat egy heterogén mikroflora, az fin.
eleveniszap biomassza végzi. Az cleveniszapos bioldgiai szennyviztisziitis hatékonysaganak
alapvetd kdvetelménye az, hogy a biodegradiciot végzé mikrofléra és a tisztitott szennyviz egy
dlepitési I¢pés soran egymastd] megleleléen elvilaszthatd legyen. Az ilepithetdség szoros
sszefliggésben van a flokkulumszerkezettel. Az flokkwlumszerkezetet rendkivill sok tényezd
befolyaselja (pl. tdpanyag-Osszetétel, mikroflora, bakicriumasszetétel).

Munkémban a magas széntartalmd, nitrogénszegény szennyvizek eleveniszapos tisztitisa soran
kialakulé biomassza tulajdonsdgait vizsgaltam. A kedvezétieniil magas szén/nitrogén ardnyt a
mikroorganizmusok a tobbletszén eltévolitassval probaljak toleralni. A t6bbletszén-eltavolitasi
folyamatok eredméniyeképpen a nitrogénhianyos szennyvizek eleveniszapjanak
flokkulumszerkezete ~ kiilsg beavatkozas hianydban — atlagos esctben jelentdsen leromlik. A
leromloft flokkulumszerkezettel magyardzhaté rendkiviil rossz tlepithetdség komoly technoldgiai
problémakat okoz ilyen Jellegli szennyvizek tisztitasanal,

Feltételeztiik azt, hogy a magas szén/nitrogén arannyal rendelkezé szennyvizekben kialakuié
rossz iszapszerkezet bizonyos technolégiai paraméterck mellet — egy alternativ tobbletszén-
eltdvolitasi folyamatra képes mikrofléra szelekcisiaval ~ kdltséges kiilss tapanyagforras adagolédsa
neikiil is jelenttsen javithatd., Kisérleteim ¢élja a biolagiai tobbletszén-eltavolitss ezen Uj

lehetbscgének kisérleti analitika? alatamasztasa voit.

Andrdsi Gergely, V.évf vegyész hallgatd
ELTETIK

A budapesti aeroszol elemasszetételének jellemzése

Témavezetd:
Dr. Salma Imre, tudomanyos fémunkatérs, ELTE TTK, Kémiai Technologiai és

Kornyezetkémiai Tanszék

Durva (10-2 pm atmurdit) és finom {<2pm atméréi) szemeseméretil aeroszol mintakat
gylijtdttiink Budapest két helyén (a KFKI Telephelyen és a Széna téren) soros sziirbegysépgel
{Stacked Filter Unit) abbol a célbol, hogy meghatarozzuk a varosi acroszol elemi dsszetételét és
fizikokémiai tulajdonsagait, Hletve jellemzdit. Az analitikai mérések nagyérzékenységit
mbdszerekkel  (fleg  neutronaktivaciés analizissel,  proton-indukdlt  romtgen-emisszids
spekirometriaval} torténtek. 33 kvazi egymasutini napon koriilbeliil 40 elem napi dtlag
koncentracigjat hatdroztuk meg mindkét frakcisban. Kulonleges figyelmet forditottunk az adatok
mindségellendrzésére, amelyet minténként végeztiink el. Ennek eredményeként négy, megbizhat¢
adatbiizist hoztunk 1étre késibbi modelszamitasok elvépzése céligbol. A nagyszami analitikai adat
{adatbazisonként mintegy 1.5 ezer valtozé) alapjén jellemeztik a varosi aeroszolt a median 1égkori
koncentracidkkal, dusuldsi tényezskkel, valamint a finom és a durva frakciok koncentrécigjanak
ardnyaval, illetve Gsszchasonlitottuk az egyes mintavételi helyekre vonatkozé adatokat.
Meghatdroztuk tovabbé az aeroszol Gsszetevik idétrendjeit és a kozoti lévé kapesolatokat. Mindez
nagyban eldsegiti az eredményeket értelmezését, Megallapitottuk, példaul hogy Budapesten a durva
frakei6jn aeroszol szennyezés domindl, amely helyi forrdsokbsl, elsésorban a talaj és at poranak
Feszuszenzi6jabol szdrmazik. A finom frakcisji aeroszolban néhany elem disulisa igen jelentés,
ami antropegén eredetiikre (gépjarmitkozlekedés, ipari és héztartasi tevékenység, szemétégetds,

energiatermelés) utal. Adataink azt mutatjak, hogy 2 S, V, Zn, As, Se és ] mennyiségének

szigniftkéns része a véroson kivili teriileteksd] transzportalédik. Eldadasomban tovabbi konkrét

eredmeényekrol szamolok be és ismertetem az ezidai g megallapitott ko vetkeztetéseket.




KOKA3
Fehér Attila, V.évf vegyész hallgatc
ELTETTK

A budapesti virosi aeroszol méreteloszlisa és kiiilepedése az emberi
légzdrendszerben

Témavezets: .
Dr. Salma Imre, tudomdnyos fSmunkatars, ELTE, TTK, Technoldgiai és
K&myezetkémia tanszék :

Az acroszol részecskék méreteloszldsanak ismerete alapvet6 fontossagn szdmos acroszolkémiai
folyamat felderftése és magyarazata szempontjabol. Inhalicio esetén a kiiifepedés helye és mértéke,
$ igy 2z esctleges bioldgiai hatds is erdsen részecskeméret fliggd. A budapesti vérosi aeroszol
JeHemzésekor meghatdroztuk 28 elem méreteloszlisit a varos négy pontjin: egy z6ldovezeti
terttleten (KFK1 telephely). két belvarosi ponton (Lagymanyos Egyetemi Kozpont és Széna #€r)
valamint a V-érhegyi-alag_mban. A mérési eredmények alapjan megallapitottuk, hogy nemecsak a
légkori koncentriciok nének a mintavételi helyek emlitett sorrendjében, de a tipikusan antropogén
elemek (S, C1, K, v, Cr, Mn, Ni, Cu, Zn, Ge, As, Se, Br, Rb és Pb) méreteloszlasa is !é_nycge.sen
valtozik. Novekvd aeroszol koncentracioval a finom aeroszo! frakcié (aerodinamikai 4tmérd < 2
um) refatly jelentésége menoton ¢sdkken, ugyanakkor a durva aeroszol frakcis (acrodinamikai
Atmérd 2-10 pm) relativ Jelentdsége nd. E tendencia elfér az eddigi feltételezésektdl.

A méreteloszlasok felhasznalasaval egy stochasztikus tid6modell segitségével meghatirozruk 13
elem (.S, Cl, ¥, Ni, Cu, Zn, As, Br, Pb az antropogén elemek kozil, Al, Si, Ca, és Fe pedig a
talajercdetti elemek koziil) killlepedését az emberi légzérendszer egyes nagyobb epységeiben,
illetve a légati generdcidkban kilon-kitlén. A szimitisokat a Salzburgi Egyetemen €s a KFKI
AEKI-ben kizdsen kifejlesztett modellél végeztiik el felnfut fécfi, né és ot é.vcs gyerek esetén il
tevékenységnek megfeleld légzésintenzitds mellett. Legné_gyobb valbsziniiségti kiiilepedést a
mellkason Kivithi tartonidnyban kaptunk, ami egy nagysigrenddel meghaladia a tiidében (a
légzdrendszer mellkasi szakasza) térténd Kitlepedést, Meglepetésiinkre az aeroszol méret szerinti
closzlasa nem befolydsolja jelentdsen a tiidsbeli killlepedés mértékét és helyét, ezzel szemben nagy
hatdssal van a mellkason kivili kiitlepedés mértékére. Eldadasban konkrét credményeket is

bemutatunk, valamint megadjuk a jelenség magyardzatat,

Szlepdk Eméke, V. évf. kornyezetgazdikoddsi agrirmérnik hallgatd
SZIEKGI

Kis vizfolyasok szennyezésének kimutatdsa kornyezet-analitikai médszerekkel
(Galga-patak példdjan bemutatva)

Témavezetdk:

Dr. Bard6czyné Dr. Székely Emoke, adjunktus, SZIE, KGI, Téjskolégiai tanszék
Dr. Heltai Gydrgy, egyetemi tandr, tanszékvezetd, SZIE, MKK, Kémia és Biokémia
tanszék

Kruppiné Fekete llona, tandrsegéd, SZIE, KGl, T4jokologiai tanszék

A vizvédelemben jelentés szerepet jtszanak a kis felszini vizfolyasok, a patakok, melyek

koncentraltan jelzik a szennyezések megjelenését.
Egy ~ ¢gy patak t8bb telepitlésen keresztiil haladva jut el a befogadoba, mikézben szamos

természetes ¢s antropogén hatas érheti.

Munkam a kbzvetlen kdrnyéezetemben levd Galga patak tanulmanyozdsa volt, a szennyeczettség
kérdésének megallapitdsa, az esetleges szennyezés okdnak felderitése. Vizrajzi és fémanalitikai
jellemzék alapjan prébaltam tajékoztatdst nyhjtani a patak szennyezettségi altapotarol.

A megligyeléscket és méréseket a patak egy bizonyos szakaszat — Aszéd — Piispgkhatvan -
lehatarolva folytattam. A vizsgdlat sordn a vizkezelési szempontbé] érzékeny teriifeteket, pontokat
kerestitk meg. A lehatarolt szakasz érzékeny pontjai voltak a mintavételi helyek. Ot pontot jeloltiink
ki a patakon; Aszdd Szennyviztisztité Telep, Aszod Ancsi 4rok, Tklad Miiszergyér, Galgamdicsa
Némedi patak, és Puspdkhatvan Megyerkei patak befolydsnal. Ezekrol a helyekrdl viz - és

Vizmintavételre csak egy idépontban keritlt sor, elsbsorban az tiledékeket vizsgaltam.

Az tiledékvizsgalat okai:

1) A vizbdl vett minta csak pillanatnyi dllapot jellemzésére alkalmas, ezzel szemben az tiledék
‘hosszabb idétartamrél ad informécit, igy a szennyezés felderitésére is van lehetdség.

2 ) A nehézfémek jelentds hényada az tledékben halmozodik fel, és mivel biolégiai lebontasukra
nincs lehetbség, ezért az esetleges karos hatasuk hosszo idén keresztiil megmarad.

A kémia vizsgalatok mellctt mikrobiolégiai vizsgalat is tértént a patak minden pontjdn, mert
“hosszabb tavon jobb képet ad a patak 4llapotard!.

Az clemek diisuldsi helyébdl kovetkeztetni lehet a szénnyezések eredetére.




Benkovits Eszter V. évf. Agrdrkémikus Agrdrmérnoki Szak
VE GMK

Néhany olajtokfajta preemergens herbicidekkel szembeni érzékenységének
vizsgélata

¢

Témavezetdk; .
Dr. habil. Lehoczky Eva tanszékvezetd, egyetemi docens, VE GMEK, Agrokémiai és
Novényvéds szer kémiai Tanszék

Lukécs Péter szamitastechnikai munkatars, VE GMK, SZTIK Szamitokézpont

Az 199%6-0s évben 9 ezer, mig napjainkban 20 ezer ha-on folyik az olajtok tc;'mesztésc. A
termésatlag 60-80 tha. Elsdsorban magjéért termesztik, mely kozvetlen emberi fogyasztisra
alkalmas, valamint sajtolassal kivalo étrendi és robordlé hatdst .u(-)-l‘a]' nyerhetd belble. A
mellektermékkeént jelentkezd tokhus frissen is, szilazsként is etethetd.

A termesziés sikerének egyik legfontosabb tényezéije a megfelelé gyomszabalyozas. A korai
gyomkompeticié megelézésében, lehetdségének csokkentésében, fontos szerepet jatszanak a

preemergensen alkalmazhato herbicidek,

Hirom, a kéztermesztésben elterjedt olajtokfajia (Gleisdorfer, Szentesi futd, Szentesi -oliva)
preemergens herbicidekkel (Afalon Dispersion, Dual Gold 960 EC, Maloran 50 WP) szembeni
érzékenységét vizspahuk.

Az Uveghézi, tenyészedényes, talajkultiras kisérletek bedllitdsa a Hatésagi Herbicidvizsgélati
Médszertanban rijgzitettek afapjan tortént. A herbicideket a szantéfsldi fethasznilasra javasolt
dozisnak megfelelden alkalmaztuk. A vetéstdl szamitott 21 nap milva mértik a névények
hajtishosszat, levélszamat, lomblevélteriiletét, friss illetve szaraz levél- és szartbmegét, A hajtésok
tdpelem tartalma is meghatdrozasra keriilt,

A kisérlet soran a biomassza produkciéban és a hajtasok tdpanyagtartaimaban bekdvetkezd
véltozasok alapjan értékeltiik a killonbdzo fajtak herbicidekkel szembeni érzékenységét.

Eredményeink alapjan a kévetkezd megdllapitdsokat tehelfiik:

A herbicid kezelések eltéré véltozasokat okoztak a vizsgilt novekedési paraméterckben, a
kiilénbz6 fajtaknal,

A fajrak kozotti kilonbségek, kilondsen az eliéré novekedssi tipustaknal jellemzden
megmutatkoztak mar ebben a korai fejlédési fazishan is.

A beltartalmi vizsgalatok alapjan azt a kivetkeztetdst vonhatjuk le, hogy a kiilonbozé herbicidek
a kultirndvény tipanyagfelvételét is befolyisoltak.

A vizsgilati eredményeink iranymutatéak dehetnek a gvakorlat szamidra is.
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KOKAG

Toth Mariann, V. évf. vegyész hallgaté
SZTETTK

A csaldnbél nyerheté kivonat, mint természetes alapi korrézios inhibitor

Témavezetd:
Dr. Kutsdn Gyorgy, egvetemi adjunktus, SZTE, TTK, Fizikai Kémiai Tanszék

Az iparban nagy mennyiséghen alkalmaznak korrézibgatlé adalékokat. Ezek az anyagok
altalaban mérgezdek, esetleg karcinogének, Ma mdr nagy igény van a kdrnyezetbardt dgyneévezett
*z61d" korr6zids inhibitorokra. A nem toxikus anyagok alkalmazdsa azért is indokolt, mert ezek az
inhibitorok a szennyvizeken keresztiil bekerillnek az élévizekbe és onnan @ taplaléklancba. A
természetes alapi  korrdzidgatld szerek koénnyen lebomlanak, igy velilk elkeriilhetd a
kornyezetszennyezés problémdja, illetve a taplaléklancban valé felhalmozodasuk.

Célom az volt, hogy megvizsgaljam alkalmas-e a csalanbél nyerhetd kivonat korrézids
inhibitornak. Kialonbézd exirahdloszereket és extrakcios eljarasokat probaltam ki, az extraktumok
klorofill koncentracidjat spektrofotometridsan hatdroztam meg.

Az inhibitor hatékonysdginak vizsgilatihoz az apré levelll csalin {(Urtica urens) leveleit
folyékony nitrogennel lefagyasztottam, majd a tdmegénél kétszer nagyobb tdmegl 90%-os ipari
izopropil-alkoholban hapytam dllni 24 6ran 4t. Ezutdn centrifugdldssal valasztottam el a hasznos
extraktumot.

Tabbféle vizsgdlati modszert alkalmaztam az inhibitor hatékonysig meghatérozisthoz. A
hagyoményos laboratériumi mddszerek kozul megkulonboztetett figyelmet érdemel a NACE-
szabvany szerinti, 0n. tervezett idétartami elidras, amellyel a korrozidsebesség idobeni valtozasa
mellet a f€m korrodalhatdsaginak és a kozeg korrdzivitdsinak a korrdzids folyamat sordn
bekovetkezd megviltozasa is meghatdrozhatd. Ezenkivill elektrokémiai méréseket (ciklikus
voltammetria, galvanosztatikus mérés) is végeztem. Az inhibitor hatékonysidgat kilonbozd
sszetételben és killonbozd hémérsskieteken, illetve kétféle kozegben vizsgdltam.

Eredményeim azt mutatjdk, hogy a vizsgalt koncentracidtartomanyban az altalam kinyert

extraktum megfeleld védbképességet biziosit ezekben a kézegekben.




Kucsdk Béla, Il & kornyezetmérnok hallgaré
VE MK

A mecseki urdanércbdny4szat sordn keletkezett Zagytarozok radonexhalicios
potencidljinak meghatarozdsa
Témavezetd: Dr. Somlai Janos, docens, VE, Radiokémia tanszek

A Mecseki Ercbanyaszati Vallalat és jogelddjei, az urinérebanydszat és a feldolgozas céljabél
kisajatitott tertileten végezték tevékenységiiket. Ez a teriilet Pécs varosatol nyugatra a Jakab-hegy
déli lejtjén, valamint a Mecsek nyugati és déli oldalan helyezkedik el. A banyat és az
¢rcfeldolgozé tizemet 1997. decemberében zarték be végiegesen. A binya mikodése sordn az ipari
teriileten szdmos kdrmyezetszennyezs forrds keletkezett:

Medd6hanyok és kiirnyezetiik
Perkolacios terek

Zagyterek és kornyezetilk
Bényaépitiletek

Banyavijatok

TDK munkam sorén a zagytarozoék rekultivacios tafajrendezési programjaban veszek részt, Az
ipari teritleten két zagytirozo talalhatd: az I, sz4me tarozd 15,7 Mt zagyet, a II. szami tarozo 4,6 Mt
zagyotl tartatmaz. A I1. szdmi tarozGban 1évé zagy é&s az alatta elszennyezett talaj 4thordasra keriil
az . szam0 tarozdba, mely megfeleld vastagsagn foldréteggel lesz boritva. A lefedéshez szitkséges
talajvastagsig meghatarozasahoz alapfeliétel a zagy K koncentraciéjanak és *’Rn emandlé és
exhalalé képességénck ismerete,

A zagytarozé radiometriai vizsgilatira & kivetkezd méréseket végeziem el: a talajgdz radon
koncentricidjinak meghatdrozasat, gamma dozisteljesitmény és radonexhalicid vizsgdlatat in situ
mdodszerekkel; tovabba gammaspektrometriai méréseket végeziem és laboratériumi kériilmények

kozott hajtottam végre a radonexhaldcios vizsgalatokat.

KOKA8
Készitetie: N§s Gabor
Veszprémi Egyetem, Méméki Kar, Vegyipari Miveleti Tanszék

Kdrnyezetbarit flokkulaloszer eléallitasa keményitd foszforilezésével
Témavezet6: Dr. Dencs Bélané egyetemi adjunktus

Szamos helyen a lakossdg ivoviz sziikségletét felszini vizekbol nyerik. A felszini vizek
mechanikai tisztitdsa sordn a nagyobb méretd lebegl szennyezéseket tavolitjik el. A kolloid méreti
szennyezdanyagok ¢€s algdk vegyszeres ecltivolitisit a derités folyamatdban végzik el
Deritdszerként (koagulalészerként) Altaliban 2 hirom vegyértékfi fémek soit hasznéljak. Az
Ulepedési  problémak elkeritlése érdekében kertiltek  eldtérbe a segédderitd  szerek vagy
flokkuldloszerek. Ezeket a koagulaloszerek mellett, vagy dnalléan alkalmazzak. Nagy résziik aktiv
funkcids csoportokkal rendelkezd szintetikus polimer. Ezek a polielektrolitok nagyon stabilak, a
lermészet szdmira nehezen Iebonthatdk, rdaddsul gyartasuk sordn szamos toxikus melléktermek és
reagens kertilhet a késztermékbe, és maradhat vissza a tisztitott vizben.

A Veszprémi Egyetem Vegyipari Miiveleti Tanszékén egy kutatdcsoport az ivéviztisztitasban
alkalmazhatd természetes flokkuldloszereket fejlesztett ki, melyeket keményitd kémiai
modositasdval Allitanak clé. Nagy ¢ldnye ezeknek a modifikait keményitd szarmazékoknak, hogy
nem mergezbek, €s kdrnyezeti hatdsokra konnyen lebomlanak., Vildgviszonylatban tjdenség, hogy
az ERV Lazbérci Vizmiivében tobb honapja alkalmazzak a Greenfloc 213A segédderitészert.

A keményitd kémiai mddositasar szilard Fazisa reakciGval hajtjak végre. A reagensek
Osszekeverdse utdn hokezeléssel biztositidk a kémiai reakcié lejatszédasat, Ekkor két reakcio

jatszodik le parhuzamosan: az aktiv foszfat csoportok beépiilése €s a keményité degradécioja. Az

el6bbi kedvezoen, az utobbi hdtrinyosan befolyasolja a flokkulaldszer mindségét.

Munkdm sordn a szilard fazist reakci6t kilonbozd hémérsékleteken vezettem. Azt vizsgéltam,
hogy a hikezélés paraméterei (a hémérséklet és a hokezeldsi id6) hogyan befolyasoljik az ilepftés
szempontjabol fontos jellemzoket: a polimer lanchosszit, a foszfat csoportok felvételét és az
itepitoképességet.

A kisérietek végsd célja a reakcidk sebességi dllandéinak meghatdrozdsa, ami a szilard fazish
reaktor méremdvelésétés az iizemvitel optimalizaldsat kdnnyiti meg. A vizsgilatok eredményei
hozzijarulnak ahhoz, hogy egy koryezetbardt termék funkciondlisan, és gazdasagilag is képes

legven helyettesiteni a hasonlé céli szintetikus készitményéket,




KOKA49
Radd Krisziidn, V.évf" vegyész hallgaté
VE-MK
Szilirdtest nyomdetektorok alkalmazisa a lakotéri radon dozimetrigban

Témavezeté:
Dr. Németh Zoltan, egyetemi docens, VE-MK, Radiokémia tanszék

Az utébbi két évtizedben nagymeértékben megnivekedett az érdeklsdés a radonprobléma irdnt. A
radon €s bomléstermekei a lakossagot terheld 2,4 mSv/év természetes eredetii sugdrterhelés t6bb
mint felét teszi ki és igy a radontél szdrmazé lakossagi sugérterhelés is jelentds. A radon és
leanyelemei a-részecskéket bocsatanak ki, melynek viszanylagos biolégiai hatékonysaga 20-szor
nagyobb, mint a B-, y- vagy réintgensugarzasé.

A radon (zzan) természetes eredetli, szintelen, szagtalan radioaktiv nemesgaz, amely jelen van a
szabad levegdben és minden épiletben, fgy a lakdsokban és munkahelyeken is. Ezért szinte
rmindentiitt ki vagyunk téve radontd] szarmazd sugérterhelésnek. Egyes teriileteken z mélységi
kézetek természetes radioaktivitdsa 10-20-szorosan meghaladja a viligatlagot, és igy a torésvonalak
memtén magas radonszintek Jelenhetnek meg az éptiletek Iégterében.

A radonkoncentracié a lakdsokban az idBjarastd] és az évszakoktdl fligghen véltozik, ezért a
beavatkozdsok szitkségességének megillapitasanal csak hosszabb tavi atlagéricket tekinthetiink
egyérielmilen megalapozottnak, A kitlénbdzé évszakokban tobb hétig végzett mérések mar elég
szoros korreldcidt mutatnak az 4tlagértékhez. A hosszi idejt, integralis mérések kozil a §zilérdtest
nyomdetektoros mérés a legszélesebb korben hasznalt, hiszen viszonylag olcs6n szolgéltat
megbizhatd eredményeket.

A Veszprémi Egyeterm Radiokémia Tanszékén tobb éve folyik nyomdetektoros radon felmérds.
A detektalashoz CR-39 {TASTRAK) nyomdetektort, a nyomok eléhivasihioz kémiai maratast
alkalmaznak. Az eredetileg szemeseméret elemzésre atkalmazott VIRGINIA képanalizalé program
adaptalasival az egyébként koriiményes kiérickelés javithaté. Munkdm sordn a rendszer
kalibrildsat, a mérési folyamat optimalizalasat végeztemh el. A kialakitott rendszerrel tobb
Osszehasonlité mérést, illetve felmérést hajtottam végre. Az eredmények ismeretében

megatlapithato, hogy a kialakitott &s optimalizalt rendszer rutin mérésck eivégzésére alkalmas,

Fatak Gabriella, V. évf. kémiatandr hallgaté
VETTK

A Balaton-felvidék jelentdsebb forrasvizei radium és radontartalminak mérése
€s a kritikus csoport ebbdl eredd sugdrterhelése

Témavezet6: Dr. Somlai Janos, docens, VE, Radiokémia tanszék
A tanszéken foly6 kordbbi TDK és diploma munkak igazoltdk, hogy Magyarorszigon a

palackozott dsvanyvizek koziil vannak olyanok, melyek ridium tartalma az ivévizre vonatkozd
hatarértéket meghaladjak. Ezen kivill kilonbozd nemzetkézi irodalomban is talalhatunk adatokat
arra vonatkozoan, hogy néhiny asvanyviz jelentds radon és radium tartalommal bir.

A Balaton-felvidék mélységi kozeteiben néhany helyen jelentés mennyiségii urdn és radium
talaThato. A korabbi kisérleti uran banyaszatot a lencseszerd elhelyezkedés miatt ledlltottak. Emiatt
varhato, hogy az ezekbdl a kézetekbdl szdrmazd vizek is jelentds radon €s radium tartalommal
birnak.

A talajban, magas radiumtartalmi kézetek kdzti viztdrozokban a viz jelentds mennyiségi
radiumot tartalmazhat, ami ivovizként vald felhasznalisa esetén az emberi szervezetbe is bekeriil. A
szervezetben a kalcium ¢és magnézium jonokkal mozog egyiitt a radium ion és a csontrendszerbe

¢épill be (csontkeresd izotdp). Nehezen 4riil ki a sZervezetb$l, €s hosszii tdvon a csontdaganatos

megbetegedések kialakuldsanak val6szinfiségét noveli meg. Az ivovizzel a szervezetbe kerild

raden a vérdramba majd 2 kilonbozd szovetekbe keritl, Az ebbél ereds sugérterheiés nem olyan
Jjelentds, mint a vizben oldott radiumétol.

Ezért hatérozivk el, hogy a Balaton-felvidék forrasainak radon &s rddium tartalmét hatarezzuk
meg &s a kritikus csoportokra dézisterhelést is szamolunk. Bér a forrasvizekre jellemzé, hogy
alkalomszerien fogyaszija a lakossag, vannak kitiintetett forrdsok (Savanyi-forras, Balatonfiired),
melyet néhényan rendszeres napi vizszilkségleteik kielégitésére hasznginak. A radon koncentricié
mérést hordozhat PYLON viz radonmérd eszkozzel végeztitk, a radium mérését a helyszinen vett
mima eldkészitése utan a Radiokémia Tanszéken mértik. A kapott értékek alapjan a lakossagi
ddzisterhelést kiszdmoltuk.

A LUCAS-celldk hatasfokat PYLON RN 2000 A tipust (Kanadaban hitelesitett) radonforrassal,
GENITRON EV ) 03209 tipusii (Németorszagban hitelesitetr) radonkamréban\ beallitott
radonkoncentracioji ghz mérésével hataroztuk meg,

Az eddigi méréseink sordn azt tapasztaltuk, hogy a legtobb forrasviz radium és radon tartaima az
ivdvizekre vonatkozd hatirériéket nem haladja meg, de a Szekér Erné Emlékforrss a fentickben

emlitett komponensek koncentracidja a hatarérték kozelében ingadozik.




Tusor Kriszting, V.évf. vegyész hallgato
ELTETTK

A kadmiumstressz és a vashidny dltal nyarfa ndvényekben kiviltott
elemtartalom-valtozisok vizsgdlata TXRF-médszerrel

3

Témavezetd:
Dr. Zaray Gyula
egyetemi tanar, tanszékvezetd, ELTE, TTK, Kémiai Technoldgiai és
Kémmyezetkémiai Tanszék

A kadmium felvételét és transzlokdcitjat, valamint a kadmiumnak a Fe, Mn, Zn, K és Ca

felvételére  és  transzlokacidjira  gyakorolt hatdsat  vizsgdltuk nyarfa {Populus  alba)
modellnvényeken EDTA és citrdt komplexképzo jelenléte esetén, ’fbiiébbé'tanulményoztuk a
vashidny hatdsat nyarfa njvények ndvekedésére és esszencidlis elemtartalmara,

A ndvényi mintak elemtartalménak a meghatirozdsat mikrohullimu feltarast kovetben egy
totélreflexids rontgenfluoreszeens spektrométer segitsépével végeztik el.

A kadmiumstressz a nyarfa ndvények nagyfoki novekedésgatlasat idézte el6; citrat alkalmazdsa
esetén a ndvényi rések szdraztomege nagyobb mértékben csokkent, mint EDTA jelenlétében. A
felvert kadmium jelentds része a gyokérben akkumullédott, a hajtdsba irdryuld tfranszport kis
mertékdl volt. mindkét komplexképzd esetén. A novények citrat mellett nagyobb mennyiségl
kadmiumot vettek fel, mint EDTA esetén. A kadmiumkezelés nivelte a gybkerek vastartalmit, a
levelekben pedig vashianyt okozott EDTA és citrat jelenlétében egyarant. A ngvémyek
mangantartalmg csdkkent, cinktartalma pedig nétt kadmivm hatdsara mind a gytkérben, mind a
hajtasban  az alkalmazott komplexképzot6l fiiggetleniil. A novényi rdszckben mérhétd
kéliumszinteket a kadmiumkezelés csak citrat jelenléte esetén modositotta: a fiatal levelekben &
kaliumtartalom megnétt. A kalcium mennyiségét és a novénven beliili eloszi4sat a kadmium nem
befolyasolta egyik kemplexképzé mellett sem.

A vashidnyos nbvények széraztomege a kontrollhoz ¥épest csbkkent EDTA és citrat
alkalmazasakor egyarant. A gyokérben raktirozott vas mobilizalodott és a hajtisba transzlokalodott
mindkét komplexképzd esetén; azonban EDTA jelenlétében a gyskérben akkumuldlt vas kisebb
mennyiscge miait a levelekbe transzportdlt vas nem volt elegendd a vashiany kikiiszoboléséhez.
Vashidny hatésara a kiilonb6z6 névényi részek mangantartalma és cinktartalma egyarant nsvekedett
fuggetlentil az alkalmazott komplexképzéitdl. A novény kalium- és kalciumtartalmat nem

befolyasolta jelentdsen a vashiany sem EDTA, sem citrat alkalmazésa esetén.

Polireisz Ferenc, IV.évf vegyész hallgatd
ELTETTK

A PVC kérnyezetvédelmileg elényos lebontisa termooxidativ eljirassal

Témavezet6:

Dr. ivén Béla, egyetemi magantanar, ELTE TTK, Kémiai Technoidgiai és
Kornyezetkémai tanszék, tudomanyos osztilyvezets, MTA KKKI, Polimerkémiai és
Anyagtudomanyi Qsztaly :

A leglobb szintetikus polimer ¢s gy a beldlitk készitett mitanyagok nagyon stabifisak, leborildsi
idejiik években mérhetd, igy haszndlat utdn csak a hulladék mennyiségét novelik, A poli(vinil-
Kloridy (PVC) hulladék kezelése sem problémamentes; nagy homérsékleten valo égetésekor
rakkeltd anyagok, dioxinok is keletkezhetnek. A probléma megoldasa egy olyan oxidativ
elddegraddciés eljaras lehet, amely a PVC komnyezetkémiai szempontbél elbnyds lebontasahoz
vezet.

Kisérleteink sorén ipari PVC-t hasznaltunk, amit 1,2,4-triklér-benzolos (TCB} oidatban 200°C-
on Q; atmoszfériban degradaltunk Pb-sztearat stabilizitor jelenlétében, illetve anélkii. A kapott
eredményeket értékelve kijelenthetjiik, hogy a PYC TCB-s oldatiban termooxidativ kériilmények
kozdtt lancszakadasi folyamatok jatszodnak le. Vizsgaltuk a stabilizator hatasat hosszi ideji; nagy
homérsékletil degradacié soran, A szamatlag molekulatdmeg jelentdsen csokkent az eredeti PVC-
mintdhoz viszonyitva, tehat megdllapithatjuk, hogy az Glom-sztearat stabilizitor a poli{vinil-ilorid)
TCB-s oldataban ilyen koriitmények kozott nem képes meggdtolni a PVC lancok tordelodését. Ha
azonban a stabilizator jelenlétében mért mintak ercdményeit Gsszehasonlitjuk a stabilizitort nem
tartalmazé mintdk eredményeivel, akkor kidertil, hogy a stabilizator ebben az olddszerben
valamelyest gatolja a lancszakadési folyamatot. Ezt a megfigyelést a PVC lagyitéjanak (DOP)
oldatiban nem észlelték.

A kilonbdzd ideig degradalt mintdk eredményeibd]l a ldncszakadas kinetikajdra is
kovetkeztethetiink. Megallapitotiuk, hogy a molckulatémeg-csokkenés a degradcio elérehaladtaval
mérséklodik. Kiszamitottuk a 100 monomeregységre esé lancszakadasok szamat, és ennek iddben
valé valfozdsat megfigyelve kijelenthetjitk, hogy a lancszakadis 4llandé sebességit folyamat az
dhalunk vizsgdlt idGintervallumban. Ez arra utal, hogy a PVC-lancok szakadisa a polimer
tomegétd! €s a termooxidativ degraddcié mérékéts] fuggetlen folyamatként megy véghe a vizsgilt
degradécits idd tartoményban. Meghatdroztuk a ldncszakadds folyamaténak sebességi llanddjat
mindkét esetben.

A munkénk sordn nyert 0j eredmények €s felismerések reményeink szerint segitséget nyljtanak a
PVC-huiladékok problémajénak megolddsihoz, és tovabbi kisérletek eivégzéée utan sikerill egy
gsszerdl, olesd és konnyen alkalmazhato elddegradacios eljarast kifejleszteni.




Tripa Zsolt, IV.évf vegyész hallgaié
DETTK

Szemes termények és talajmintak szdritisa mikrohulldma technikdval

Témavezett:
Dr. Orszagh Istvan, docens, DE, TTK, Fizikai Kémiai Tanszék

A mikrohullamii energiakozlés kivdloan alkalmas szilard anyagok nedvességtartalméinak

eltivolitasira és meghatdrozasara. A mikrohullimi vizelvonas nagy ¢lonye a hagyomanyos

(konvekcids, infravords besugérzdsi) szaritdasi modszerrel szemben az, hogy gyorsabb,

egyenletesebb €s kisebb energiaigényit.

Kisérleteim soran kiitonbozd hetyrdl szdrmazé talajmintdk, szemes termények (szemes kukorica,
amarantmag), illetve szdritdszer (szilikagél) nedvességtartalmanak eltdvolitdsat és mennyiségi
meghatérozsat végeztem el. A kisérleteket egy specidlisan atalakitott mikrohulldmu stitBben, a
tanszéken kifejlesztett mikrohullimi térben mérd hémérd alkalmazasaval hajtottam végre. Ez egy
neni veszieséges, magas forrasi hdmérsékletli szénhidrogénnel toltott tiveghémérd, mellyel a minta
belsd hémérsékletét lehet mérﬁii. Mivel a mintak kiilsé €s belss része eltéré modon melegszik, ezért
kétfele homérsékletmérést végeztern. A felitleti hdmérsékletet Cole-Parmer lézersugaras IR -
hémérdvel mértem.

Kisérletek kivitelezése: Ismert tSmeglh mintdkat mikrohulldmi térben melegitettem. Adott
iddktzénként a mikrohulldmn besugirzist megszimtettem, a mintakat hitni hagytany és mértem a
szobahémérséklet mintdk tomegesikkenését. Ezt a miiveletsorozatot a mintak tomegalland6sagaig
végeziem. ’

Az eredmények azt mutatjik, hogy a mikrohillami széritds idéigénye toredéke a hagyomanyos
hékeltésen alapulé szaritisi mddszereknek. Ennek oka az, h_og_y a hagyomanyos szaritds soran a
nedvesség eldszGr az anyag feltletérdl parolog el, mivel az €nergia a tilhevitett reakcidedény falatol
hovezetés révén terjed az anyag belseje felé. Ezzel szemben a mikrohullimi hékeliéskor a
hémérséklet gradiens és a diffiziés nedvességdram az anyag belsejébal kifelé mutat. E folyamat

eredményeként a nedvessép-csokkenés jelentdsen gyorsabb €s egyenletesebb lesz.

Bacskay Ivett Orsolya, V. évf. bioligia szakos hallgats
PTE TTK

Policiklikus aromas szénhidrogének kvalitativ és kvantitativ kimutatdsa
pormintikbél
Témavezeto:

Dr. Kildr Ferenc, egyetemi tanér, tanszékvezetd, PTE, TTK, Analitikai &s szerkezeti
kémia tanszék

A policiklikus aromas szénhidrogének (PAH) a szerves vegyiiletek azon csoportjit alkotjak,
melyekben ketté vagy tobb kondenzélt aromds gyfirii talalhats. A napjainkban oly gyakori rakos
megbelegedéseként ez a vegyileicsoport a felelds. Természetes folyamatokban vagy antropogén
hatésra keletkeznek és jutnak kornyezetinkbe. Egyes becslések szerint fosszilis tizels- és
tzemanyagok égetésével keriil a legtobb PAH az atroszféraba.

A méréssorozat célja egy alagit levepdminbségének jellemzése: az alagit levegdztetd
berendezésében Osszegyiiht porbol a szerves vegyilletek és aranyaik évszakos véltozdsanak
kimutatisa négy pontos kalibrald gorbék alapjan.

A porminték 50 mg-jat 20 m! dcetonitrille] (ACN) enyhén melegitve 2,5 oran keresztiil
extrahdltam, A szobahdmérsékletre lehiilt extraktumokat nitrogéngazzal kb. 1,5 mi-re bepéroltam.
A PAH-ok szétvilasztisa LiChrospher PAH oszlopon ACN/viz gadiens elacioval tortént. A
gradiens 60% ACN-r3l indult, 30 perc alatt felment 100%-ra, 12 percig 100% maradt, majd 3 perc
alatt visszament 60% ACN-re. A detektalas fluoreszcens detektofral tiirtént, a cslicsok azonositisa
pedig a retencios iddk afapjan.

Jelentds killénbség lathaté a téli és a nyéri iddszakban vett mintak kromatogrammyjai kozstt.
A 2000. joliusi mintdban benzo{a)pirén, dibenzo(a,hjantracén és indeno(1,2,3-cd)perilén nem
mutathat ki, fenantrénbil és antracénbdl van a legtobb. Az 1998. és 2000. Janudri mintaban & pirén
€8 4 krizén fordul el a legnagyobb mennyiségben, és a legkarcinogénebb benzo(a)pirén is Jelentds
mennyiségben van jélen. A kisebb molekulasilyd naftalin, acenaftén és fluorén egyik janaari
mintadban sem taldlhaié meg, sét a 2000. jaliusi mintdhoz hasonléan a dibenzo{a,h)antracén €s az
indno(1,2,3-cd)perilén sem.

Az ecredmények alétdmasztjidk azt a feliételezést, hogy a levegd PAH-spektruma
¢vszakonként valtozik, és a stabilan eléforduld vegyiiletek koncentracidja is ingadozik az iddjaras

fiiggvényében.




KOKBI
Simon Gergely, V. évf. vegyész haligatc
ELTE TTK

Hidraulikus nagynyomaisi porlaszt6bél &s deszolvatilé késziilékbél osszeallitott
aeroszolgeneritor miikodésének vizsgilata

Témavezets:
Dr. Salma Imre, tudomanyos fémunkatars, ELTE, TTK, Kémiai Technoldgiai és
Kérnyezetkémiai Tanszék

Az aeroszolok heterogén rendszert alkotnak. Ennek megfelelden t5bbféle szempontbd]
Jjellemezhetjiik 6ket. A részecskék méret szerinti eloszldsa az egyik legfontosabh tulajdonsdg, mert
befolydsoja az aeroszol fizikai viselkedését ¢s optikai tulajdonsigait, valtamint kozvetien
kapcsolatban al] néhany fontos kémiai tulajdonsaggal (pl. kémiai osszetételiel) s, fgy az aeroszolok
kisérteti tanulmdnyozdsinak egyik fontos eléfeltétele a méret szerinti elvilasztas, melyet killsnbozo
mintavevd eszkoézokkel valosithatunk meg. Fzen késziildkek mitkédésenek vizsgilatihoz,
hitelesitéséhez és kalibralasahoz szilkség van egy ismert eloszlasii aefoszolt produkal$ generétorra.
Mas készilékek tartozékaként rendelkezéstinkre 4ll6 nagynyemasi portasztébdl, deszolvatdlé
keszilekbdl és nagynyomasit folyadékpumpabé! ssszeallitottunk és tizembe helyeztiink egy
acroszol generatort,

Jelen vizsgalatnk 5 célia az volt, hogy meghatirozzuk az acroszel generdtor dltal produkdlt
részecskeszdm  szemceseméret  szerinti closzlasanak valtozdsidt a mikédési paraméterck
ﬁig'gvéa;yé_t;m Kapcsolatot hataroztunk meg a differencidlis méreteloszlis maxiﬁmma és a
mukédési ‘p‘araméterek‘, tehdt a deszolvatals késziilék hirtési, illetve fittési hmeérséklete, a
porlasztasra keriild folyadék aramldsi sebessége, valamint a vivogar aramlasi sebessége kozétt. A
merésecket égy Brookhaven-tipusn, dinamikus lézer-fényszérodasi  berendezéssel és egvedi
részecskeszam|aloval vegeztik CuCl, aeroszolt alkalinazva Az addatok  kiértékelésével
meghatéroziuk a generdtor mikodési paramiéterei dltal cldidézett trendeket. Elbadisomban konkrét

példakkal szemléletem megallapftasainkat. A kisérletek tovabbi szakasziban kiegészitd és

dsszehasonlito merésekel végziink.

KOKB2
Orgovanyi Judit, okl. vegyész
ELTE TTK

Cisz- és transz-cipermetrin kélcsénhatasa ciklodextrinekkel

Témavezetd:
Horvathné Dr. Otta Kldra, egyetemi docens, ELTE, TTK, Kém. Techn. €s Kérny.

Kém. Tsz.

A piretrumféickbo! elballitott természetes ndvénykivonatot mar kozel 400 éve hasznéljak
rovariftd szerként, de mivel ezek el6allitdsa kaltséges, ezért szintetikus modon készitettek néhany
vegyiiletet. A szintetikus vegytiletek fizikai és kémiai tulajdonsagaikban elénydsebbek és
biologiailag aktivabbak, mint a természetes piretrinek. A szintetikus piretroidok kozil tSbbet
kereskedelmi készitménnyé fejlesztettek, amelyeket féleg hiztartasi rovarirtasra, mezdgazdasagi
rovarirtd szerként alkalmaznak.

A piretroidok mezGgazdasdgi alkalmazhatésagét korlitozza, hogy Altaléban kénnyen bomld,
fenyérzékeny vegyiiletek. A ciklodextrinekkel valé  zérvanykomplex képzddés egyfajta
stabilizalodasi lebetdséget nyujt, emellett a rosszul oldéds molekula vizes szuszpenzigjahoz
ciklodextrint adva az oldékonysdg megndvekszik a ciklodextrin fajtajatdl f‘iigg(") mértékben.

Kisérletetm célja egy szintetikus piretroid, a cipermetrin  ciklodexirinekkel valé
kolcsonhatasdnak tanulmanyezésa, és ciklodextrinekkel képzett kemplexeinek vizsgalata volt.

Meghataroztam a cipermetrin oldékonysagat kitlinbozé ciklodextrinek vizes oldataban, amelyek
alapjan szdmoltam a komplexképzddések egyensulyi allandéit.

Eloallitottam 3 féle kemplexet egylitkristdlyositasos modszerrel: a  cisz-cipermetrin
g-cikiodextrinnel, a transz-cipermetrin o- és p-ciklodexttinnel képzett komléxeit. Megvizsgiltam a

komplexek nedvescdési tulajdonsagait a tiszta hatdanyagpal és a fizikai  keverékekkel

Osszehasonlitva, az eredinényck alapjan mind a komplexek, mind pedig 4 fizikai keverékek jobban

nedvesednek, mint a hatéanyag dnmagaban.

A hatbanyag és a komplexek fénybomlasat kétféle modszerrel vizsgaltam. A komiplexckbél, és a
hatanyagok glitkozos illetve ciklodextrines fizikai keverékébol egy-egy Petri-csészében az ablakba
kiraktam mintdkat, majd a napfény 4ltal okozott valtezdsokat mértem. Az eredmények szerint a

napfény hatdséra a mintdk nem: bomlottak el, 47 nap utan is-csak & mérés szérisa okozott valtozast.

A fotobemlas vizsgdlatat oldatban is elvégeztem UV-lampaval megvildgitva a tiszta hatéanyag, és a gﬂ;
hatéanyag randem-metilezeti--ciklodextrinnel képzett komplexének 50 %-os alkoholos oldatat. A I§‘ |
meresek szerint a ciklodextrin a cipermietrin fotobomlasat lassitja, i%
I
|
i
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KOKB3
Hajnal Attila
Miskolci Egyetem

TT 160** HAZTARTASI HUTOGEP ELETCIKLUS RESZLETENEK
ANALIZISE

Anyag- és Kohémérnski Kar, 5. évfolyam
Dr. habil. Raisz lvan, egyetemi docens
Pataki Antalné, okleveles vegyész, mindségligyi mérndk, koordinator
A dolgozat az Electrolux Lehel Kft. bemutatasaval kezdddik. Termelési volumencken

keresztil jelzést ad az életciklus vizsgalat szitkségességére. A tanulmany tarténelmi visszatekintést
nyujt az életciklus analizis kialakuldsara vonatkozoan, majd annak elméleti és gyakorlati
kérdéseivel foglalkozik. A hitdkészilékek termékesalddjdbol kivdlaszija a legnagyobb volumenben
eldallitott TT160%*-0s tipust. A lehetdségek hataraihoz mérien adatgyiijtést és feldolgozast végzelt
a kivalasziott héztartdsi hiitogépre, majd részietes anyagdisszetétel-vizsgalatot hajtott végre a
késziiléken. Korabban gyiijiott adatai mér a cég hivatalos angol nyelvil kiadvanyaban is
miegjelentek,

Ezt kovetden a hitdgép aluminiumbdl késziilt alkatrészeire fokuszal és azokon végzi el az
analizis miiveleteit. Az efemzést négy #6 csoporira osztja:

Aluminjum el6allitasa érceibdl és a nyers aluminiitm finomitésa: az egy készitléknél torténd
nyers alumitium eldallitasahoz sziikséges villamos energia mennyiségének, valamint a mitveletek
soran fethasznalt amyagoknak és energiatartalmaknak a megadésa,

A finomitott aluminium hengerlése lemezekké: a felhasznalt anyagok €s a villamos energia

mennyiségének és energiatartalmanak megadisa,

A hengerelt lemezen végrehajtott mitvelstek elvégzése ¢s a lemez készilékbe tirténé

behelyezése: 4 technolégiai folyamatok serin bevitt anyag- €s villamos ehergia metinyiségek,
. valamint a kiizben keletkezd emisszick vizsgalata,

A készillék elhasznalodasa utdni aluminfum jrahasznositisa: becslést hajtett végre a
készitlekb! kinyerhetd hulladék alumininm djrahasznositisa sordn nyert energia-megtakaritasra €s
a komnyezetterhelés csiikkenésére,

Osszefog] alja az analizis eredményeit, majd javaslatokat tesz;

A nyers aluminium elballitdsakor javasolia a hulladék aluminium felhasznédl4sat, ami a villames
energia mennyiséget és a keletkezett melléktermékek mennyiségét jelentdsen csakkenti.

Az tizemen beldil a legnagyobb részegysée a dreg alakitégépek energia-felvétele. Javasolja ezek
cseréjét.

Szintén javasolja a transzport koltség lecstkkentését és az alapanyag hazai beszerzését,

KOKB4
Gyiirky Borbdla Orsolya, V.évf vegyészmérnok hallgatd
BME VEK
Oxidimetriis olajmeghatdrozasi médszer meghizhatosigdnak vizsgilata

‘Témavezetok: )

Dr. Fekete Jend, egyetemi tandr, BME, VEK, A}talénos €s Analitikaj Kémia Tanszék
Kotnyek Orsolya, kutaté mémok, BME, VEK, Altaldnos és Analitikai Kémia
Tanszék

Mind a hazai mind a nemzetkszi gyakorlatban egymas mellett tobb fajta olajmeghatdrozdsi
mddszert alkalmaznak. Ezeknek a médszereknek kiizs problémdja a megfeleld kalibralds, Az
eddig hasznilt olajmeghatdrozisi modszerekhez laboratériumi hattér kell, igy az olajszennyezés
feltdrasanal vagy remediaciés kisérleteknél a  munka folytatasdhoz szitkséges adatek csak
késobbiekben dlinak rendelkezésre, ez rendkiviil cstkkenti a hatékonysagot. Az altalam vizsgalt
médszernek nagy elénye, hogy viszonylag kis eszkbzigénnyel a mérések helyszinen elvégezhetsk.

Munkam soran azi vizsgéltam, hogy azonos mintaeldkészitési médszert alkalmazva, az
oxidimetrids titrdlds eredményei mennyire témek &l az infravorss spektroszkopias  és
gazkromatogrifiss vizsgalatok eredményeitdl.

Vizsgilataim sordn megllapitottam, hogy az Gj médszer a hibahatéron beliil azonos eredményt
adott a hivatalos modszerekkel. A kévetkezokben néhany, a médszerre jellemzs adatot mutatok be.
A kimutatdsi hatdr —talajminéségto] fuggben- kisebb, mint 10 ppm. A mennyiségi meghatarozés
alsé hatdra 30 ppm koriili. A titralas sordn fogyett reagens mennyisége €s az olajtartalomi kdzatt
linedris Gsszefilggés van. A gyakorlati €letben altaldban a remed:ié!and() tertiletek 300-500 ppm
feletti olaj tartalmiak, ugyanis 2 kornyezetvédelmi hatosagok ezt az olajtartalmat adjak meg
tiirhetdnek, Ennek alapjan a medszer teljesit] a feltéielt, hogy az elint ertek tizedénél is elvégezhetd
az olajtartalom meghatirozds. A moédszert elsbdiegesen moniioralo (screen) modszernek mondjuk,
amellye] megallapithato, hogy a fagyszAmi mintak kozil melyiket kell laborba széllitani, ahol a

részietes vizsgalatok elvégezhetdk.




Vords Tamds, IV.évf vegyész hallgats
DE TTK

Poliuretin elasztomerek hidrolizise

Témavezett:
Dr. Borda Jend, adjunktus, DE, TTE, Alkaimazott Kémiai Tanszék

A poliuretinok napjaink egyik legdinamikusabban fejlesztett milanyaga. A vildgtermelés éves

szinten meghaladja az 50 milli6 tonnit. A nagymeriékit gyartdssal egylitt jér a nagymennyiségit

hulladék keletkezése js.

. Kisérleteink sorin nem habositott ipari poliuretin elasztomer-hulladékok hidrolizisét (vizgtz8s
lebontasat) valositottuk meg. Célul tiztik ki tovabba 2 kisérleti paraméterek optimdlasa, a
keletkezett termékek szétvélasztasat és azonositasat. ‘ '

A kisérleteket egy 2,1 literes kevers acélreaktorban végeztik, amely belsd hémérével és
nyomasmérdvel volt felszerelve, A reaktor fiitése gazlinggal tortént. A reakcid elrehaladdsanak
vizsgilatat Hlétve a termékek azenositisar infravérés spekiroszkopisval, méretkiszoritdsos- és
vekonyréteg kromatografiaval végeztik.

A poliuretinok ligos/savas hidrolizisre érzékenyebbek, ezért kisérleteinkben katalitikus
mennyiség lagot alkalmaztunk, Vizsgéltuk a katalizator nélkill vezetett reakeiot is.

A feakeidban 5000-6000 g moltdmegd poliol, a gyartisnal felhasznalt diizociandtnak megfeleld
diamin illetve szén-dioxid keletkezik. A keletkezt szén-dioxid a katalizdtorként jelenlévd luggal
reagal, igy nem okoz nyomasnivekedést. Miasrészt lagot fogyaszt, igy a sziikséges lig mennyiségét
is vizsgélnunk kellett. A reakcié sordn ket fazis keletkezik, Az alsé, nagyobb viszkozitdsy fazis
tartalmazza a poliolt &s a diamint. A felsd, vizes fazisban van jelen a képzadoit s6.

A vizsgalt paraméterek a kivetkezok voltak: reakci6ids, hdmérséklet, ligkoneentrécio

Kimért figgvények: idé-molekulatémeg (poliol), hémérséklet-molekulatomeg (poliol)

A flgevények alapjan meghatdroztek az optimdlis paramétereket. Azonositottuk és
szétvélasztottuk_a keletkezd poliolt és a diamint. Vizsgaltuk a vizes fizis sétartalnal, amibsl
kivetkeztetéseket lehet levonni a keletkezett szén-dioxid mennyiségére vonatkozdan.

A jovoben vizsgitni fogjuk még a vizes fizis tobbszor visszaforpathatosdght, ami az ipari
miveleteknél fontes, illetve a kapott termsk felhasznalhatsagat gy, hogy a térméket

komponenseire szétvalaszijuk, vagy szétvalasztas nélkiil hasznositjuk (pl. uretén tipusa ragaszta).

Kanys Timea, V. évf. vegyész és kémiatandr hallgaté
SZTE TTK

Klér-benzo! oxidativ febontasa hidrotalcit eredetii katalizitorokon

Témavezetd:
Dr. Halasz Janos, egyetemi docens, SZTE, TTK, Alkalmazott és Kérnyezeti Kémiai

Tanszék

A klortartalmi szerves vegyiiletek kéniiai lebontdsa termmikus oxidaci6, katalitikus dehalogénezés
¢s katalitikus oxidacié Utjan valésithaté meg. Napjainkban a katalitikus oxida-cio alkalmazasa
keriilt ¢l6térbe, mellyel 350-500 °C kozott megfelel§ katalizdtor alkalmazdsa mellett teljes oxidacio
valosithatd meg. Az eddig alkalmazott katalizatorok azomban gyorsan elveszitik aktivitisukat, mert
reakcidba épnek a keletkezd HCl-dal vagy Cly-ral.

A természetben elbfordulé réteges  Al-Mg-kettoshidroxidok, melyeket hidrotalcitoknak
neveziink, a baziskatalizalt reakcidkban ill. az oxiddciés reakcidkban kiemelkeds katalitikus
tulajdonsdgokkal rendelkeznek. A hidrotalcit eredetd kettdsoxid katalizatorokat kidrtartalmu
szerves vegylletek oxidativ lebontdsdban még nem alkalmaztik, mis katalitikus reakciokban
nyajtott kedvezd aktivitasuk azenban arfa osztonzbtt benniinket, hogy ezen oxidok katalitikus
hatésat a klorbenzol oxidativ lebontasiban vizsgaljuk.

Munkénk sorn hidrotaleit eredetli Al-Mg- (MYM™=2;4), Cr-Mg- (MYM"=2;4), Zr-Al-
(MYM™=2), és Fe-Mg- (MYM"=4) kettisoxid katalizatorokat allitottunk els. A katalizdtorokat a
M(NO3); / M(NQs): oldatabé] NaOH-os egylittlecsapas modszerével szintetizdluk, majd 500 °C-on
hékezeltik, Ezt kovetden a kldrbenzol levegbvel tortént oxidaciéjat 4ramlases rendszerben,
folyamatos 4lloagyas reaktorban vizsgdltuk 350-450 °C homérsékleten, levegéfelesleg
alkalmazdsaval. A kiindulasi anyag €s a termékek analizisére gazkromatogrifids modszer szolgaht.
A lebomlés sorin képzédd szervetlen klér meghatéarozasa NaOH-os csapdibd] argentometrids
titratassal wriént, mig a katalizétor klortartalmét kénsavas feltards litjan hatdroziuk meg. A reakeié
elort s utdn vett katalizatormintdk kristalyszerkezetét réntgendiffraktometriss eljarassal
Jeliemeztiik, a héstabilitast termikus analizisse] tanulmanyoziuk.

A mérési eredimények alapjan elmondhatjuk, hogy az eléallitott katalizatorok a szerkezettdl
figgetlentil az alkalmazott reakeididé alatt a klérhenzol katalitikus oxidacidjdban kimagasloan jé
katalitikus tulajdonsaggal rendelkeznek (konverzié > 90%), azonban részben reaktdnsként is

viselkednek, mert reakcioba léprick a képz6dd kldrral vagy HCl-dal.




KOKB7
Gungl Andrea V. éuf vegyész-kémia szakos hallgats
SZTE TTK

Vérosiszap alapd katalizitorok alka]mazhatéségainak'vizsgéla-t_a a klér-benzolok
oxidativ lebontgsdban |

Té._maveze?(’i: Dr. Haldsz Janos egyetemi docens, SZTE, TTK, Alkalmazott és
Komyezeti Kémial Tanszék

A klértartalmu szerves vegyitleteket kedvezd kémiai és fizikai tulajdonsdgaik miatt nagy
mennyiségben gyartjak, a gyakorlati felhasznalds szempontjabé! kedvezé kémiaj vagy fizikai
t}a-lqjdonségaik, vagy bizenyos él6 szervezetekre gyakorolt mérgezé hatdsuk volta kivetkezében.
Artalmatlanitdsuk biotdgiai Gton nem alésithatd meg, a kémiai lebontas hatgsos, azonban a termikus
oxidacio a szokasos koriilmények kozsi {900-1000 °C) dioxinok s PCB-k keletkezéséhez vezet:
igy a biztonsdgos égetéshez 1200 °C fulotti hémérsékletet kel) alkalmazni. Ezért célszeri z;
katalitikus oxiddeis, amelynek alapkovetelménye az aktiv és stabilis katalizdtor kifejlesztése, Az
eddig alkalmazott katalizdtorok azonban gyorsan elveszitik aktivitasukat, mert reakciba lépnek a
keletkezs HCl-dai vagy Cl-ral, ezért érdemes olyan katatitikus aktivitdssal reidelkezd anyagok
alkalmazsa, amelyek olcsdak és viszonylag nagy mennyiségben allnak rendelkezésre.,

Munkénk célja ilven potencidlis katalizatorok, clsGsorban a timfbldgyartas hulladékakent
keletkezd, vas- ¢s aluminivm-oxidot tartalmazo "vardsiszap'- szdrmazékainak, vagy az dsvinyként
rel?delkezésre allo bauxitnak ilyen céli vizsgdlata. Ezért tanulmanyoztuk ezen természetes anyagok.
hikezelésével nyert mintak katalitikus aktivitisat a klér-benzol és az 1,2+ diklér-benzol
oxidacidjaban, ésszehasonlitva a szintetikus Fey 04 ¢5 ALO; hatasaval,
| A levegbvel torténs oxidacios reakciokat aramlisos rendszerben végeztilk, A katalizatorok
tém-ion és klérartalmar 4 reakeid elétt és utan feltardst kivetd spekirofotomerrias és
kemplexometriss modszerrel, jllete rontgenfluorescensz-analizissel hatdroztuk meg, mig a
kristalyossag Jellemzésére rontgendiffrakeids modszert hasznaltunk, |

Az eredmények alapjan megéllapithatd, hogy a bauxii €s a virosiszap alapt katalizatorokon
a halogénezett sZénhjdrogének  oxidativ lebontisanak sebessége  Osszemérhetd  az egyéh
katalizatorokon kapoti eredményekkel. A reakeidk a mintdk Al-tartalmanak csikkenésével, tovabba
klérbeépiiléssel jarnak egylitt, azaz a katalizétor reaktansként viselkedik a folyamatban,

KOKBS
Kun Robert, IV. évf” vegyész hallgaté
SZTE TTK

Félvezeto fémoxid nanorészecskék elédllitasa és fotooxidacios hatékonysaguk
vizsgilata szerves vegyiiletek lebontisdra

Témavezetok: _
Dr. Dékany Imre, egyetemi tanar, taszékvezets, SZTE, TTK, Kolloidkémiai Tanszék

Mogyoré6si Kéroly, Ph.D. hallgaté, SZTE, TTK, Kolloidkémiai Tanszék

Munkidm soran montmorillonitba beépitett félvezetd oxid (Zr0O,, TiQ,) nanorészecskéket
tartalmazé fotokatalizdtorokat allitottam el6, majd kiilonbozd szerkezetvizsgalati modszerekkel
tariufmanyoztam a kész kompozitok szerkezetét, a beépités eredményességét, majd legvégitl a
fotooxidaciés tulajdonsagukat. '

Ezen katalizatorok mitktdésének feltétele, hogy az UV-sugarzas mellett viz és oldott oxigén
is legyen a katalizdtor kdzvetlen .kijrnyechében. A képzodé oxidalé gyokok reagalnak el a szerves
vegyliletekkel, melyekb6l t8bb Iépésen kerésztiil CO; és HaO keletkezik. A vizsgalatokhoz
mertilélampas UV-reaktort (240-390 nm), ilietve a kozvetlen napsugarzds energidjat hasznaltam.

Az altalamn eldallitott kompozit ¢irkénium-oxid-hidroxid (ZrO(OH)) nanorészecskéket
tartalmazott, amelyeket Zr(COs5); -bd! kiindulva savas hidrolizissel nyertem. A vizsgalatok azonban
megmtattak, hogy hidroxid részecskék keletkeziek, Ezek utén a lamellis szerkezetit
montmorillonitbd] késziilt szuszpenzidhoz adagoltam az oxid-hidroxid nanoszolt. Ezen folyamat
lényegében a montmorillonit lamelléi kozotti t6ltéskompenzacié miatt interkalicié volt. Titan-
alkoxid savas hidrolizisével eldallitott TiO; szelt is haszndltam pillérezett montmorillonit
nanokompozitok eléallitasira.

AZ igy nyert kompozitokat tanulmanyoztam rontgendiffrakéios és termoanalitikai méréssel,
ill. transzmisszi0s elektronmikroszképos vizsgdlattal. A fotooxidaciot nemesak az altalam
clkészitett félvezetd oxidokkal vizsgéltem, hanem még mids félvezetd részecskékkel (SnQ,) is
ellendriztem. A lebontdshoz olajes talajt illetve kationos tenzidét haszniltam. A bontis

eredményességét infravords spektroszképidval, UV-VIS spekirofotometriaval ill. TOC {Total

Organic Carbon) analitikal méréssel kovettem.




Czili Hajnalka, IV, évf vegyeész haligato
VE TK
Oxalsav fotokémiai Iebontasa TiO, félvezets katalizator feliiletén

Témavezetdk:

dr. Szabéné dr. Bardos Erzsébet, adjunktus, VE ,TK, Altalanos és Szervetlen Kémia
Tanszék

Dr. Horvath Attila, egyetemi tandr, tanszékvezeto, VE, TK, Altaldnos és Szervetlen
Kémia Tanszsk

A komyezet epgyre fokozdds clszennyezédése az ipari termelés n;sm kivinatos
mellékhatasaként szitkségessé teszi, hogy a természetben fehezen Jebomls vizszennyezéscket még
dzok szétszorodasa elétt megsemmisitsiik. A mechanikus, kémiai és biolégiai viztisztitasi eljardsok
mellett fokozédo mértékben alkalmazast hyernek a fotokémiai tisztitdsi médszerek. A fotokémiai
lebontds torténhet homogén fizishan vagy heterogén fotokatalitikus reakciGban. A felvezetd
tulajdonsdgh TiO, anatiz médosulatd, mint fotokatalizator elonydsen hasznalhaté szervetlen és
szerves vegyliletek  heterokatalitikus fotooxiddcidfahoz, az elidrds végén a konyezctbarat
fotokaralizator valtozatlanu visszanyerhets.

TDK munkdm sorén a szennyvizekben gyakran elofordulé, fémekkel komplexet alkots
oxélsav fotokémiai lebontasst vizsgditam TiO, fotokatalizdter Jjelenlétében.

A fotooxidaciér egy specidlisan kialakitott, 3 dm® hasznos térfogatl, belsé cirkuldcids
fotokémiai reaktor segitségével végeztem. A gerjesztés egy 40W teljesitményfi Tungsram
fénycsével toriént, amelynek kisugarzasi szinképe 350 nm-nél mutat maximumot.

Az oxalsav kétértékir gyenge sav, a kiilonbdz6 mértékben protondlt részecskék eloszldsa a
pH ﬁiggvéhyében valtozik, ami alapjan vérhato, hogy a folyadékfazis pH-ja jelenids tényezd a
fotoreakeié sebességét illetden. A kisérleti ercdmények azt mutatjak, hogy 4z oxalsav fotokémiai
lebontasdban az egyszer protondlt formanak clsddleges szerepe van,

Megdliapitottam tovabba, hogy az oxalsav heterogén katalitikus fotoreakeidja Langmuir-
Hinshelwood-féle kinetikai egyenlet szerinti lefirtast mutat. Az egyenletbd] hdrom kitlsnbszs plHl-
¢ériéken meghatdroztam a latszolagos sebességi egyitthatot (k) és a reaktans adszorpciss egyenshlyi
allandojat (K).

A szennyvizek gyakran kilénboz6 fémionokat tartalmaznak, ezért munkim soran
vizsgaltam a fémionok fotooxiddcidra gvakorolt hatasat is. Kisérletei eredményeim azt mutatjak,

hegy Cu{ll)-ionok és Apg(l}-ionok jelenléte jelentésen megndveli a fotodegradacic sebességét,

KOKB10O

Hegyi Judit, V. évf vegyész hallgais
VETK

Feliiletaktiv anyagok és a pH hatdsa szennyez6 fémionok fotokatalitikus
redukciéjara TiO;-on

Témavezetd: ) , . '
Dr. Horvath Ott6, egyetemi tandr, VE, TK, Altalinos és Szervetlen Kémia Tanszék

Szennyvizekber: eléfordulé fotokémiailag atalakithaté kémiai anyagok eltavolitisira gyakran
alkalmaznak fotoaktiv félvezetdket. Mitkodésiik alapja a fotogerjesztésre kialakuléd elektron-lyuk
péar redukald-oxidalé hatdsa. Utobbit szerves anyagok elbontisara hasznaliak. A fémek TiOz-on

valé redukcidjanak tipusa a kovetkezé (Altaldnos) reakeid szabaden-talpiavdltozisa alapiin

aitapithat6 meg:
IMP42H;0 5 2M+ 0+ 4 1Y

Ha a AG°<0, akkor a rendszer fotokatalitikus. Ebben az esetben az oldatban jelenlevd oxigén
nem oxidalja vissza a fémet, redukéloszert csak a folyamat gyorsitasa miatt kell a rendszerhez adni.
A fémion standard redukcios potencidlja nagyobb az O/H0 paréndl. Ha a AG®>0, a rendszer

Jotoszintetikus, 2 redukcid termodinamikailag hem kedvezményezett. A fémion standard rédukcids

potencialja kisebb az 02/H0 parénal. Az ilyen folyamat is fotokatalitikussa fehetd, ha megfelels

elektrondonort adunk a rendszerhez.

A OyfHz0 pér standard redoxipotencialjat befolysselja a pH, fgy az hatissal van a redukeidé
hatékonysagara is, Az elvégzett kisérletek szt mutattik, hogy a pH ntvekedésével a redukcié
sebessége is nitt, 7 |

A szennyvizekben el6forduld natrium-lauril-szulfit és a cetil-trimetil-amménium-bromid {mint
anion- és kationaktiv détergensek) potencialis elektrondonorként szolgalhatnak. A ugyancsak
redukélészerként hasznalhat6 etanollal egyiitt vagy anélkiil is jelentbsen befolyasoljak a higany(Il)
forokatalitikus levalasztdsdnak hatékonysagat. Az eredmények dlapjan a fetitletaktiv anyagok tsltése
erbteljes hatdst gyakorol a fotoredoxi folyamatra: A pH valtoztatasa ezekben a rendszerekben is

szamottevéen hat mind a redukcids, mind az oxiddciés folyamat sebességére.




KOKBII

Huszdnk Robert, 1V. évf’ vegyész hallgaté
VETK

Feliiietaktiv anyagok fotoindukdlt lebontdsa Fe(IIT)-hidroxid alkalmazisdval
homogén rendszerben

Témavezet6:
Dr. Horvéth Oto, egyetemi tanar, VE, TK, Altaldnos és Szervetlen Kémia Tanszék

A szennyvizekben a feliiletaktiv anyagok olyan koncentraciét érheinek el, mely jelemtdsen
akadilyozza a7 illepedést és kéaros hatist gyakorol a természetes vizek élévildgara is. Igy
mindenképp kivanatos ezeket a vegyiileteket nagy hatékenysaggal és gyorsan lebontani, lehetdleg
kérnyezetbardt eljaris segitségével. Ehhez kindlnak Iehetdséget a homogén és heterogén
rendszerekben is alkalmazhaté fotokémiai modszerek.

A vizsgalatok tasgya olyan homogén oldatban hasznalhaté eljaras volt, mely mind anionos (pl.
natrium-laurii-szulfat (SDS)), mind kationos (pl. cetil-trimetil-ammaénium-bromid (CTAB)) tenzid
lebontasara atkalmas.

Erre a célra a kornyezetbarat anyagnak szamité vas(lli)-oxo-, hidroxo-vegytiletek bizonyultak
megfelelinek. A Fe®* ionok vizben a pH-t6! fugeden hidrolizalnak, s egy- vagy tobbmagvi

hidroxo-komiplexek, ill. — nagyobb koncenirdcidk esetén - kolloid oxidok/hidroxidok képzdinek.

Fotokémiai aktivitasat tekintve a Fe(OH)™ forma a legjelenitsebb, vizes oldatinak besugaizasakor

(Air > 300 nm) az aldbbj fotoindukalt reakcié jatszdik le nagy hozammal:
—_—>
Fetomy* v Fe* + OH

Az clsbdleges fotokémiai Iépésben képz6dd oxidativ hidroxilgydk a legisbb szerves molekuldt ~

igy a fetilétaktiv anyagekat is — elbontja. E folyamat hatékonysiga - mind az SDS, mind a2 CTAB .

eliavolitasa esetéri - ersen pH-fiiggdnek bizonyult. Ha a rendszer hidrogén-peroxidot is tartalmaz,
foto-Fenton reakeit valdsithatd meg, melynek sordn az elstdleges Iépésben keletkezd Fe®* iomok
katalizdljdk a H;O, hidroxilgyiikot eredményezd bomlésat. [gy jelentésen novelhetd a lebontas
hatékonysaga.

Mivel & vizsgilt rendszerben a hidroxilgyok UV és ldthaté fény hatdsara is keletkezik, az

¢ljdras a napenergia hasznositasdt is lehetévé teszi.

KOKBI12

Toth Gergely, 5. évf. vegyész hallgato
VE- MK

Az Etilén-oxid kisrnyezeti veszélyeinek becslése QSPR modszerekkel

Témavezetd:
Dr. Bencze Lajos, egyetemi tanar, VE, MK, Szerves Kémia tanszék

1998-ban, a sajidban heves vitdt kivaltd hirek keltek szarnyra egri korhéz gyermekosztalyan
tortént nagyszami rdkos megbetegedés nyoman. A tobb korhazi delgozd életét koveteld
eseménysorozal hitterében szamos, akkor még felderitetlen hiba &iit. Az figyben sértettek az
alkalmazott fertdtlenitbszer helytelen, gondatlan alkalmazéséra gyanakodtak. Munkam célkitiizése
az volt, hogy talaljak égy j0I hasznalhatd kémiai informatikai rendszert, mellyel vizsgalhatok,
esetleg megeldzhetdk a hasonld esefek. igy taldftam a QSAR / QSPR (Quantitative Strueture
Activity/Property Relationship) tanulmanyokon alapuld Pallas for Windows szofivercsaladra.

A MetabolExpert 10.0 programmal négy [épcsds lebomlasi fat a generaltan. Az etilén-oxid €s 24
metabolitja ezutdn ‘toxikoldgiai vizsgalamak lett alivetve. Az etilén-oxid a hér toxikussagi
kategoriabdl négyben — rakkelté, mutagén, membranimitdld €s magzatkérosito — erdsen toxikusnak
bizonyult. A szdmitott eredményeket az irodalomban fellelhetd kisérleti adatokkal is
alatAmasziottam, valamint az ott taldlt j adatokkal — érzékenyitd €s neurotoxikus hatisek —
bbvitettem a programi adatbazisdt. A masedik lépestben kelétkezd, mennyisdgileg legnagyobb
metabolit az etilén-glikol toxikussaga az etilén-oxidéval oOsszevetve alacsony és gyorsan tovibb
metabolizalodik. A tovabbi metabolitok lényegesen veszélytelencbbek a kémyézetre nézve. Bar
epidemiolégiai tanulmanyok eddig nem emlitik, a teratogén hatas f& okozdja az étilén-oxid.

Kelloképpen friss -adatbazissal a MetabolExpert ¢és a HazardExpert megbizhato, gyors becslés
elvégzésére alkalmas barmilyen vegyiilet kdmyezetre gyakorolt veszélyeinek megallapitasanal.
Kemikaliak ipari alkalmazasait jelentds veszélyforrasként tarthatjuk szdmon, ezért azok veszélyeit
mar a kezdetekkor meg kell becsiilni. Ezen becslések elengedhietetlenek ij technolégiak bevezetése

elott. illetve technol6giai mddositasokat megeldzden.




KOKBI3
Tolgyesi Robert, IV.évf kdvnyezetmérniik hallgatd
VE MK

«, B-Telitetlen aldehidek homogénkatalitikus aszimmetrikus hidrogénezése

Témavezetd:
Dr. Bakos J6zsef, egyetemi tanar, VE, MK, Szerves Kémia tanszék

A PVC a vildgon az egyik legszélesebb kérben haszndlt mianyag. Fethasznalisi teriiletétsl
figgben kilonbdzd mennyiségi lagyitdszert tartalmaz. A dioktil-fialat {di-(2-etil;hexil)-falat}
mennyisége elérheti a 40%-ot is, mely a miianyagbal kioldédhat, és igy megjelenhet
kérnyezetiinkben {pl.:élelmiszerekben). Bioldgiai lebomldsa soran keletkezd egyes metabolitjai, igy
példaul 2-etii-hexansav terratogén aktivitdst mutat. Biol6giai vizsgalatok kimutattik, hogy a
terratogen hatdsért az R enaniiomer a felelds, mig antipédja nem mutat ifyen jellegti akiivitdst.
Kornyezetvédelmi szempontbé] tehét kivanatos lenne az enantiomerikusan tiszta 2-etil-hexanol
fethasznalasa a dioktil-falt eloalltdsdra.

Az optikailag tiszta alkohol elbdllitisira rodium-tartalm katalizatorrendszereket vizsgalturik. A
kirdlis informacié atvitelére kilonbozs sztérikus és elektronikus tulajdonstgl ligandumokat
alkalmaztunk. Megéliapitottuk, hogy a legnagyobb enantioszelektivitis a hatos kelatgyiir
képzésére alkalmas BDPP-vel érhetdp el Vizsgdltuk a konverzidt és a sztereoszelektivitast
knloabozo kataliztor ligandumok alkalmazdsdval, ¢s megillapitottuk, hogy a legjobb eredmények
a BDPP-vel ((2 $,45)-2 4-bise(difenil-foszfino)-pentin) érhetéik el.

H- CH,OH
\C:C/ rh

/ \ a) K" = Me, R = E
ENOL

H. - CHE H -CH,0H bR’ =1 =n-
s oo e b) R’=Et R Pr
R R R Spe

ENAL . / o

Hw = _~CHO
o CHCH

SAL

Vizsaltuk az o!désze.r polaritisnak a hatdsdt. A polaris protikus metanol bizonyult a
legalkalmasabbnak. A H, nyomas és a hémérséklet novelésével nott a katalizator aktivitdsa, 2
hémérséklet novelésével azonban csdkkent az enantioszelektivitas. 2-Etil-hexenollal is végeziink
vizsgilatokat annak megvalaszoldsars, hogy a kettds-kotés, vagy a formitesoport hidrogénezddik-e
clészor. Eredményeink arra utalnak, hogy a redukeié z ENOL, intermedicren keresztiil jatszodik le,

vagyis az indukcidt meghatdrozd Iépés az ENOL, hidrogénezése.

Koordinacios kémia




’ _ KRDK]
Boha Gergely, IV.évf. vegydszmérnek haligatd
VE MK

Heterobidentat ligandumok szintézise és alkalmazisa aszimmetrikus
reakci¢kban

Témavezetdk:
Dr. Bakos Jézsef, egyetemi tanar, VE, MK, Szerves Kémia Tanszék
Hegediis Csaba, VE, MK, Szerves Kémia Tanszék

Prokirdlis vegytletekbs! kiralis segédanyag  segitségével optikailag aktiv_ vegyiileieket
allithatunk el6. Ha a katatizator modosits ligandumaként optikailag aktiv foszfint alkalmazunk,
akkor a kirdlis informacié atvihets a szubsztrétumra. Az aszimmetrikus szintézis katalitikus
kivitelezésének az az eibnye, hogy csekély mennyiségli melléktermék képzédése kiséri. A
katalizatorok jo kemo-, regio-, enantioszeléktivitdsinak a Jjelentésége gazdasagossagi és
k(‘jm-yczetvédglmi szempontbol is igen nagy.

Az irodaltmi adatok atapjan megdllapithatd, hogy a legnagyobb énantioszelektivitas foszfin-
foszfit ligandurnmal médosttott rédium-tartalmi kataliztorokkal érhetd el, az amino-{faszfin-oxid)
rendszer pedig 6 regioszelektivitast eredményez. Az (j kirdlis heterobidentat ligandumok
clGallitasara altalunk kidolgozott szintézistt az optikailag tiszta (2S,4S)-pentdn-2,4-diolbd] késziili
ciklikus szulfit nukleofil gytrimyitdsi reakcifjan atapul, A gyirlnyitds wtan kapott 1-metil-3-
(difcni_l-fosz_ﬁno}-—butjI-hidrogén-szuifét litiumsé savas hidrolizisével Kapjuk a hidrexi-foszfint és
emnek oxidéciGjaval a hidroxi-(foszﬁn-oxid) szdrmazékot. Ezen intermedier termékek és a 2-k16r-
4.6-dimetil-1,3,2-dioxafoszforingn reakcidjaval allitotiuk el a foszfin-foszfit és (foszﬁn—oxit:i:)-
foszfit vegyileteker. Az 1ij vegyiletek szerkezetét ]H-, PC., P'P-NMR spekiroszkopids vizsgalatok
adatai alapjan igazoltam.

PP O 0
\o \o N\

PhoP O 0
o}
12

A munkam sordn a foszfin-foszfit (1} és a (fo_Szﬁ_n-oxid)—foszﬁt {2} liganduymok koniplexképzd
tulajdonsagait, illetve a Rh- ¢s Prkomplexeik katalitikus tulajdensigait vizsgaltam.

Horvath Viktéria, V. évf vegyésemérnok hallgaté
VE MK

Grignard-vegyiiletek képzidésének vizsgalata fél-empirikus kvantumkémiai
mddszerekkel: Mg feliileti modellek

Témavezetd;
Dr. Szildgyi Robert K., postdoctoral fellow, Stanford University, Stanford, CA, USA

A Grignard-vegyliletek képzddési mechanizmusa — széleskorti alkalmagzésuk ellenére — a mai
napig tisztazatlan. Murkdm célja, hogy a kémiai informatika eszkozeivel megkiséreljem a
laboratériumban megfigyelt jelenségek értelmezését és a tovabbi kisérletekliez hasznos
informacidval jéruljak hozza.

Korabbi TDK runkam sorédn szisztematikus, fél-empirikus kvantumkémiai szamitasokkal
tanuimdnyoztam a killanboz6 éter tipusi oldoszerek koordindcidjat. A szolvaticis energia értékek
és a kisérleti képzsdési hozamok kozott tendenciat illapitottam meg. Ez alapjan megfogalmaztam a
Grignard-képzfdés szempontjabsl kedvezp és kedvezitlen oldészerhatast. Kedvezdtlen hatds esetén
a Mg felilet szolvatacios energidja nagyobb, mint a Grignard-vegyiileté, kedvezé esefben a termék
szolvatacids energiija magyobb, a képzodés termodinamikai hajtoereje elésegiti a Gri gnard-vegyiilet
keépzddeseét. Ezekben a kisérletekben az ofddszereket és a termékeket egyszeriisités nélkitl vettem
figyelernbe, mig a Mg feliletet egyetlen Mg atoramal modelleztem.

Jelenlegi dolgozatomban ezen egyszeriisités hatdsat vizsgaltam az oldészer komplex szerkezetére
¢s a szolvatdcids energidkra valdé tekintettel. Elsd lépésként tovabbra is egyetlen Mg atomot
haszndltam, de a kordbbi szinglet [Ne]s’p’ elektronkonfiguricié helyett a triplet s'p’ allapotot
vetiem figyelembe, mely jobban kozeliti a Mg szilardfazisban felvett elekironszerkezetét.
Megvizsgdltam a triplet llapotii Mg szolvatalt komplexeit és megallapitottam, hogy a kisérleti
etedmériyekkel kevéshé korreldl, mint szinglet allapotban,

A triplet kemplexek molekulapalyainak betdligitségét az NPA (Natural Population Analysis)
modszerrel elemeztem. Az eredmények modszerfliggoségét ab initio és DFT szamltasokkal is
ellendriztem. Ezutdn megkezdtem t6bb Mg atombd! 46 klaszterck {(Mg-kristaly részletek) és az
oldészerek koordinicidjanak vizsgalatat a képzodési reakcic kiindulasi 1épésének részletesebb
leirasa érdekében. Vizsgalataim sordn érdekes megfigyeléseket tehettem; a szénatomok és a Mg
atom kozeli koordindcidjat, 1ll. a kempiexekrdl alkil-gyokok leszakadasdt, ami nagyon gazdag és

érdekes kémidra mutat elére.




Benyovszki Pdl, HI. évf vegyész hallgato
Debreceni Egyetemn, TTK
Ketts s6 vagy fém-fém kités? Siknégyzetes 4tmenetifém-cianidok
kolestnhatisa Hg(1I)-cianiddal

Témavezets:
Dr. Téth Imre e. docens, Debréeceni Egyetem, Szervetlen és Analitikai Kémiai
Tanszék

Néhany évvel ezelt PtH(CN)42' és Tlm(CN)x(H)' komplexek reakciojaval egy 1j, fém-fém
kdtést tartalmazé vegyiiletcsaladot allitnttak eld.

mPHCN),* + TP + nCN- == [Pt a TN aeal 2™ (=1, n=1-4: I-IV: m=2, n=2: V)

A reverzibilis ceyensilyi reakcidban képzédt, szobahémérsékleten €5 sttéthen szokatlanu]
stabilis Pt-T1 kdtés “csupasz”, nincs hidligandum a fémcentrumok kozott, és olyan o-kétésként
értelmezhetd, ami a d° Py(Il)}-ion (d2)- és a (d'0)s° Ti(I)-ion s-palydinak tfedésével jon létre
[Inorg. Chem., 37, 2910-2919 (1998)].

A szerkezéti és kémiai tulajdensagok értelmezésére modszeres vizsgélatok kezdédtek. A TI-
centrumhoz katitt cianidfok) lecserélése sikertilt, a Pt ill, a T} fémcentrumok helyettesitése més d®
ilL. (d')s° ionnal ezidsig még nem. ‘

Azt eldantends, hogy képzédik-e Em-fém kotés a Ti(lil)-ionnal izoelektronos Hg(II“)-ionnaI is,
munkdm soran a K,[M(CN),] (ahol M=Ni{Il,PHID) és Hg(CN), kozoui kalcstnhatdsokat
vizsgaltam oldatban ¢s szilérd fizisban,

Eredménvek. Oldatfizisban végzett UV-lithats, '"*Pt- és SC-NMR mérések széles
'konccntrécié-tartoményban (ev= 0,0001 — T M) nem mutattak kolcssnhatdst, Strémholm leirasa
alapjan [Z. anorg. Chem., 108, 111 (1919)] megismételtiik a KZ{PI(CN)4]-Hg(CN)2 “elegykristaly”
eldallitasat. A kiistalyos anyag a pasztdzo elektronmikroszképos vizsgalatok szerint Hg(CN),
Gsszetételiinek bizonyult, de a felitletén kis mennyiségben megtaldlhaté volt a KePtH(CN);,
adduktum is. Ha a kristatyositast megelbzéen az 1:1 mélaranyt oldatot egy ¢jszakan 4t 80 °C-on
tartottuk, az anyag teljes Wmegéhen az adduktum sszetételét mutatta. Hasonld modszerrel
KoNiHE(CN); kristalyokat is eléallitotiunk.

Felvettitk a szilgrd anyagok Raman spektrumdt, Mindkét adduktumban eltfint a Ks[M(CN),]-ben
mérhetd, a gyerige M—M kétéshez rendelhets say (179 Il 172 em™, M=N;i, Pt), mikéizben egy-egy
) rezgési sdv jelent meg (136 ill. 140 c¢m™"). Ezek a ‘sivok Hg-M kistésre utalhatnak.
Rontgendiffrakcios adatgyiijtés is tortent, a kiértékeids folyamatban van. Remélhets, hogy a

hdromdimenzios szerkezet egycrlelmlen lisztazza a fém-fém kotés meglétét vagy hidnyat.

Kdllay Csilla, IV, évf vegyész hallgats
DE-TTK
Aszparaginsavat és lizint tartalmazé peptidek dtmenetifém-komplexei

Témavezetd: )
Dr. Vérnagy Katalin, egyetemi docens, DE-TTK, Szervetlen és Analitikai Kémiai

Tanszék

Didkkori munkdm sorin olyan ligandumok komplexképzési tulajdonsagait vizsgaltam,
melyekben a lizin e-aminocsoportja vesz részi a peptidkétés kialakitasdban.

Vizsgalataink célja az volt, hogy az, Asp-e-Lys és a Gly-Lys(Gly) réz(1I)-, nikkel(H)- és cink{iI)-

ionokkal valé komplexképzését tisztizzuk. A méréseinkhez pH-petenciometriat, UV-VIS

spektrofotometriat, valamint ESR-spektroszképiat haszndltunk.

A Cu{lD)-Gly-Lys(Gly) rendszerben a titralas kezdeti szakasziban képz6dd komplexckben a
tripeptidekhez hasonléan (NH,,CO) koordindcio alakul ki. A pH emelésével véghemegy az amid-
nitrogén deprotonalédisa, 4 rendszer 6 komponense a [Cul.H_,] részecske. Ilyen sztbchiometridval
két izomer komplexszerkezet adhaté meg. Az 1. izomerben a lizin o~ a 2. izomerben az e-
pozicidjiban levd deprotondlt amidesoport keordindlédik a Cu(ll)-ionhez. Az elibbi esetben
(NHz,N",COO)YNH,,CQ), az utdbbiban (NHz,N")(NH2,CQ) kooidinacidval alakul ki torzult
szerkezetl makrokeldt. A két izomer egymassal cgyensilyban van, relativ koncentricijuk 1:1,
gyakorlatilag allando.

A Gly-Lys(Glyy Ni(ll)- és Zn(iD-ionokkal savas tartomanyban (NH,,CO) koordinaciot
tartalmazé [MLH}"* komplexet képez. A pH emelésével kiatakulé [ML]" komplexekben a ligandum
mindket vége amino- ¢és karbonilesoportokkal kotdik a fsmionhoz, Ni(il}-ionokkal is végbemegy
az amid-N deprotonalodasa, kimutattuk 4 [NIiLH.;] komplex jelenlétét, amelynek hasonldan a
[CulH_,] komplexhez két izomerje lehetséges.

Az Aspe-lys az egyszer( dipeptidektd] eltérden dimer szerkezeteket képez. A [Cuzl;]
komplexben mindkét fémion ksl egy-egy Ot-, illetve hattagd kelatgy(iri alakut ki 2(NH,,CO0H)
koordinaciéval. Fz a keordindcié akaddlyozza, de nem gitolja meg az amid-nitrogén
deprotonalodasat nagyobb pH-n, igy kialakul a [Cul,H.]* &sszetételds komplex. A Ni(Il)}- és
Zn{ll)-Asp-e-Lys rendszerben is lehetdség van a dimer szerkezetek kialakulasara. A ligandum két
végének (NFL,COO7) koordinaeitja stabilizdlia a kialakuls [MaL,} komplexeket, s nemcsak a
Zn(IT}-, hanem a Ni(1l}-ionok esetén is megakadalyezza az amid-N deprotonalédasat.




Nagy Eszier, IV, évf. vegyész hallpate
DE TTK
Fémion indukalt amid-NH deproton4lédss a 2-merkaptopropionil-glicin VO(IV)
komplexében

Témavezeté‘::
Dr. Bugly6 Péter, adjunktus, DE TTK, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A vanddium biolégiai szerepének mélyebb megértéséhez alapvetd fontossagn annak tisztdzdsa, hogy
a fémioii milyen kdicsénhatasra képes a szervezetben taldlhaté ligandumokkal.

A peptidek fontos fémion megkotok. Ismert, hogy széles pH-tartomanyban erds kolcsénhatds koztik
akkar johet Ktre, ha a peptid NH-(k) deprotonalédédsaval csatolt kelat(ok)} alakui(nak) ki. Ezt azonban
megfeleld, un. horgony donor koordindléddsa kell, hogy megeldzze,

Munkénk célja annak megvizsgaldsa volt, hogy a tiol4t lehei-e ilyen alkalmas horgony-csoport, igy a

2-merkaptopropionit-glicint (MPG) ventuk be a vizsgalatdinkba. A VO*-ion hidrolizisének tovabbi

visszaszofitasara olyan vegyes rendszereket is tanulmdnyoztunk, ahol keltképzé molekulsk foglaltak el

a fémion még szabad két koordindcios heltyét.

fgy pH-potenciometrissan ‘meghatiroztuk a VO(IV)-MPG tbtzs-, valamint a B ligandum-ként
oxaldtot, I,10-fenantrolint illetve firont tartalmazeé rendszerekben képzddé komplexek sta-bilitdsi
szorzat értekeit €5 spektralis adatok alapjan javaslatot tettiink a részecskék szerkezetére,

Azt talaltuk, hogy az MPG hatékenyan kéti a fémiont, mintegy nycleszoros ligandum felesleg mir
megakadélyozta a VO*-ion hidrolizisét. A spektralis adatokkal dsszhangban, savas pH-n a Hgandum
[COO0", C=0] kistésmédt VOAH, majd [COO, C=0, 577 kétésmddi VOA komplexet képez. Az MPG
peptid NH-jének deprotonaloddsival és koordindlédasaval jon létre a VOAIL, mér a pH 4-5
tartoményban. A mintdk pH-janak emelésével atfedd folyamatokban egy vegyes hidrexokomplex, 4
VOAH., és egy masodik figandiim kotbdésével a VOAH | képzidik. Erdsen ligos pH-n a fémion
(VO)L(OH),]", maid a [VO(OH).T formdjaban van jelen.

Az oxdlftot tartalmazé terner reidszerben nem tudtuk vegyes komplex képzddését kimutatni, Az
1, 10-ferantrofint illetve a tiront tartalmazé vegyes rendszerekben a pH 7-8 illetve a pH ~ 9
tartomériyban foleg a VOABH., 6sszetételi vegyes komplexek dominalnak.

A o donor €5 7 akeeptor tulajdonsdgd 1,10-fenantrolin a kdzponti fémion eléktron-siriiségénck
lecstkkentésével clésegitette az MPG tridentat kotodésst a peptid NH-deprotonalédasaval, ugyanakkor

az aromds, fenolat O-t tartalmazo tironnal ennek az ellenkezdjét tapaszialtuk,

KRDK6

Jakab Mdrta Andrea, V. évf. vegyész-ungol-magyar-szakforditd szakos hallgaté
DETTK

Y tartalmg radiogydgyszerek eldallitasa és vizsgalata

Témavezetd:
Dr. Korhyei Jozsef, docens, DE TTK, Izotopalkalmazési tanszék

Az elmilt néhany évtizedben a radioaktiv izotdpok orvosi-bioldgiai alkalmazésa egyre nagyobb
teret nyert. Ezen beliil is kiémelkedé jelentdségiivé valt a radionuklid terdpia A terdpids
radionuklidok kéziil az egyik legnagyobb jelentéségi a B-sugdrzd *°Y. Legfontosabb alkalmazasi
teroletei: csontattétek  fajdalomesokkentt (palliativ) terapidia, izileti gyulladdsok kezeldse
(radiosynovectomia), és kutatdsi célokra is haszniljak biomolekuldk antitestek, &s antitest jelzésére.

A Y eldallithaté reaktorban, (ny) reakciéval, azonban az igy elsallitott *°Y jelentds
mennyiségli inaktiv *Y-ot tartalmaz hordozoként, ami nem teszi lehetévé a korlatozott szamd
ittrium  kdtohellyel rendefkezd biomolekulak jelzését. Hordozémentes Y éllithaté elg sz
anyaelemébl, az uranhasadvany “°Sr-b6l izotdpgeneratarban,

Munkém els6 részében a *°St/Y izotépgeneratorral kapesolatos modellkisérleteket végziem,
Megéltapitottam, hogy az o-hidroxi-izovajsav eluens hasznalata mellett a két izotép élvalasztisa
lehetséges nyomas alkalmazdsa nélkil is, az (n. kombinalt oszlopon, Az elvalasztas végrehajthatd
szervspecifikus vegyiiletek segitségével is (EDTMP, Fitar). fgy lehetéség nyilhat az elvalasztis és
Jelzés egy 1épéshen torénd végrehajtasira.

Munkar mésodik részében a **Y radionukliddal részben ismert, részben a radiogyogyszerkutatas
tdrgydt képezé molekulkat jelezter.,

A ¢somaffin foszfondtok Y radionukliddal Jelzett formaban potencidlis terdpiss anyagok
csontattéiek fajdalomesokkent kezelésére. Megallapitottam, hogy a **Y-MDP-nél iényegesen
stabilabb a hidroxil-csoportot tartalmazé *¥Y-HEDP molekula., Ugyanigy a kutaissi fazisban lévo,
karboxil-csoportot tartalmazé CARPA vegyiilet is jelezheté 88-93 %-os hatisfokkal *°¥
radionukliddal. Ugyanakkor a nagyobb molekulasily, karboxil-csoportot tarlalmazé amino-
bisz(metilén-foszfonatok) koziil csak a GABA szarmazék mutatott hajlandésdgot a jelzésre;
alacsony - 12-38 %-os - hatasfokkal. A hat foszfat csoportot tartalmazé inozitol-hexafoszfat (Fitat)
azenban 99 %-cs jelzési hatasfokkal képezett komplexet 2 *°Y radionukliddal,

Vizsgaltam tovabba a kéntartalmi DMSA és EC . Y -mal vald  jelezhetOségét.
Megallapitottam, hogy amig a *™¥c radionukliddal az EC képez stabilis komplexet, addig **Y -mal
az EC gyakorlatilag nem, a DMSA viszont 99%-ban jelezhetd.
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Balogh Edina IV vegyész
DE TTK

Két szabad koordinacigs helyet tartalmazo Pd(ID-komplexek k
donor ligandumokkal

tanszeékvezet6 egyetemi tanar, DE TTK, Szervetlen és

Olesbnhatdsa N-

Témavezetd: Dr. Sévégo Imre
Analitikai Kémiai Tanszék

A daganatos megbetegedések kezelésére hasznglatos Pe(Il)-komplexek vizsgalata azok inertsége

miatt nehézkes. Ezérr modellézéséhez a kevésbé inert Pd(II)

-ionokat hasznaljuk. Ezek a fémek
elsfsorban a nitrogén-

¢s kéndonor vegytiletekkel képeznek stabilis vegyiileteket,

Elézetes vizsgalatok azt mutattak, hogy a Pd(Il}-ion koryezetében leva egyéb donoratomok

Jjelentésen befolyasoljisk a keletkez komplex stabilitasat, Vizsgalataink ezért két vegyiilet a

[Pd(em)l** és [Pd(pic)]** hidrolizisének és komplexképzd sajatsagainak tanulmanyozésira terjedtek
ki,
Hy
N‘h "'
32+ . S - +
[Pd(en)]? N fPd(pic)®

. T = . = N2+ 1 .Hz
A hidrolizis 4llandéibs] lathatd, hogy a {Pdfpic)]® kénnyebben hidrolizal, :[Pd('en)]z*.-komplex

esetén teljes a dimerképzidés, a [Pd(pic)]*"-OH" rendszerben monomer-dimer egyensily étezik,

Ezutin N-donor nukleinbdzisok  (1-metil-timin MeTH, 1-metil-uracil MeUH, Uridin)
€geztitk. Mind a hdrom rendszer
gyelhetd meg, hogy [Pd(en)]** és
[Pd{pic)}]** esetén is hasonlé Osszetételit komplexek keletkeznek, .A [Pd(pic)]**
valamive! stabifisabbak.

komplexképzésér vizsgiltuk. A méréseket pH-potenciometrigsan v

mérhetd volt a tefjes pH-tartomanyban. Az adatok alapjan az fi

komplexei azonban
A méréseket N:dorior aminosavak { N-acetil-lizin AcL

¥$. d-alanin, B-afanin ) vizsgalataval
folytattuk. Az AcLys pH

-potenciometridsan nem mérhetd, mert a komplex kialakulisat a hidrolizis
megelézi. Az aminoesoport pK-ja nagy €s nincs mis denorcsoport kelatképzo helyzetben, ami a

komplex stabilitssat novelns. t-Alanin esetén azonban mir igen savas kozegben (pH~2) kozel

100%-0s a komplexképzodés, Ez a kialakulé stabilis Bttagh keldt teszi lehetove. B
komplexképzidés kisebb mértékit €s joval lassabb folyamat, pH-

-Alaninnal a

potenciometridsan nem mérhetd,
igy egyik esetben sem tudtuik stabilitasi aflandot meghatdrozrii,

KRDKS
Léndrt Krisztina V.évf. vegyész-angol szakfordis hallgats
DE TTK
Hidroxamsavak és szarmazékaik palladium(IDionnal alkotott komplexei
Témavezetdk:
Dr. S6vagé Imre, tanszékvezets egyetemi tandr, DE, TTK, Szervetlen és Analitikai
Kémiai Tanszék _
Dr. Farkas Etelka, egyetemi tanar, DE, TTK, Szervetlen és Analitika; Kémiai
Tanszék

Munkdm soran hidroxdmsavak és szdrmazékaik - acetohidroxamsav, benzohidroxamsav, N-
metil-acetohidroxamsav, N-fenil-acetohidroxamsav  &s glicinhidroxdmsav - palladium(Iniont
tartalmazoé rendszereinek egyensitlyt viszonyait vizsgaltam. A hidroxdmsavakat eddig még csak O-t
kedveld fémionokkal tanulményoztdk,  Pd{!)ion felhaszndlasaval célunk ezen savak soft
fémionokkal val klcsonhatasanak felderitése is. Emellett a vizsgalt Pd(Ilkemplexckkel a
rakellenes gydgydszathan eredményesen alkalmazott ciszplatint is modellezhetjiik.

[PACLT"  mellet olyan Pd(IDkomplexekkel végeztem  miéréscket, melyekben  erfsen
koordinalédé ligandummat - etilén-diamin és pikolilamin - lefoglaltuk a PdfiiYion két koordinacios
helyét és me g két hely szabadon marad.

A kapott _éredményekbéi az deriilt ki, hogy a Pd(Iljion rendkivi stabilis komplexeket képez a
legegyszeribb aminohidrexamsavval, a glicinhidroxamsavval {N,N) koordindcis révén. A brutts
stabilitdsi allandé pH-mefridsan nem is hatdrozhaté meg. Hidroxamsavakkal (0,0) koordinicié
valdsul meg és a komplexek stabilitésa a glicinhidroxamsavhoz képest kisebb, pH-metridsan
meghatirozhaté. N-szubsztitudlt hidroxamsavakkal csak MA komplexek ( M=[Pd(en)]** vagy
[Pd(pic)** , A= teliesen  deprotonalédott ligandum ) alakulnak ki, Acetohidroxdmsav esetén
azonban & Pd(IDion mar savas kozegben indukdini képes a hidroxamat -NH ¢Soport

deprotonaléddsst s kétmagvi komplexek - MaAH, ds M,AH, - jonnek létre. A kétmagvy
komplexek képzodését 'H-NMR vizsgalatokkal igazoliuk.

A [Pd(pic)]*"-hidroxdmsav rendszerben kialakult komplexek stabilisabbak, mint a [Pd¢en)}"-
hidroxdmsav rendszerben létrejdttek. E jelenség oka a Pd(H}ion és a soft aromas N-ek kozti dn-pn
kélcsonhatds, melynek haidsira a Pd{Ijienon lecsikkend elektronsiiritség kedvez az O-donorok
koordindlédasanak,

[Pd(pic)]**-hidroxdmsay kolesonhatds lejétszodasakor, a pikolilamin nemszimmetrikis volta
miatt geometriai izomerek képzédnek.




Orosz Ldszlg, IV.évf, vegyész — V.évf kémia tandr hallgats
DE TTK
A Pd(QS), hidrogénezési mechznizmusa

Témavezetsk:
Dr. Jo6 Ferenc, egyeteini tandr, tanszékvezetd, DE, TTK, Fizikai Kémiai Tanszék

A PAQSkt (QS = quinone sulfonate, alizarinviirds Na-séja) régota hasznaljak, mint
homogénkatalitikus hidrogénez$ katalizatort. Nagy eltnye, hogy enyhe reakeidkariimények mellett
is gyorsan hidrogénez, ezért bio!é_gi’ai membrinok (szelektiv) hidrogénezésére is hasznljak.

A Pd(Q3), hidrogénezése sordn tobbféle atmeneti termek képzidik. Ezeket mar kordbban is
vi-zsg__él-tak, az egyes formdk tulajdonsigait megfigyelték. Korabban mar leirtak egy atalakulasi
sémat, mely az egyes formak dtalakubdsait mutattak kilonbozo gazok (Hy, O,) hatéséra.

Spektrofotometrias méréssorozattal sikeriilt bebizonyitani, hogy & régebbi dtalakuldsi séma nem
helyes. Az egyes formak tulajdonsagait is vizsgdltam. Az dtmeneti formak szerkezetst riehéz
meghatdrozni, nem azért, mert azok tilsdgosan gyorsan dtalakiiinak, hanem mert vizben nerm
oldodik eléggé ahhoz, hogy killonféte szerkezetvizsgalo médszerekkel vizsgalni lehessen. Ezért
kémiai mddositast kelleit a ligandumon végrehajtani. A mér egvszer szulfonalt alizarint meg
egyszer szulfonaltarh. Altalanos tapasztalat a ligandumok szulfonalaséval kapcsolatban, hogy egy
Bjabb szulfonsav csopor{ bevitele az oldékonysagot legaldbb | nagysagrenddel megnéveli. Az igy
kapott termék{ek) vizben mar sokkal jobban olddtak, de az cgyes termékek elvalasztdsa tjabb
probléma.

Osszességében sikertilt felderiteni a pontos atalakuldsi mechanizmust, egyes Atmeneti formakat

illetden bizonyos szerkezeti sajatsagokat is megéllapftottan:.

s

BOdi Andrds, 1V. évf vegyész hallgats
ELTE TTK Altaldnos és Szervetlen Kémiai Tanszék

Foszfanszarmazékok donor-akeeptor tulajdonsaganak vizsgilata L;Mo(CO);
tipusi vegyiiletekben UV fotoelektron- és elektrontranszmisszids
spektroszképidval

Témavezetdk: o
Szepes Lidszlo tanszékvezetd egyetermni tandr, ELTE Altaldnos és Szervetlen Kémiai

Tanszék ] _
Tarczay Gy6rgy PhD hallgaté, ELTE Altalanes és Szervetlen Kémiai Tanszék

A fémorganikus katalizatorok reakciomechanizmusainak miegériése és (4 katalizatorok tervezése
nem képzethett el elektron- és térszerkezetitk feltérképezdse nélkiil. A katalitikus aktivitast mutato
komplexek szerkezete azonban igen gyakran bonyolult, a sokféle ligandum egytiites hatdsa (azaz a
katalitikus aktivitds) nehezen bonthaté fel az egyes ligandumok Osszepz6ds, de egyedi
hozzajarulasira. Azért szikséges hasonlé szerkezetll, ugyanakkor egységesebb vegyiletek
vizsgilata, hogy a kiilénbbzd tipusi ligandumok szerepét és tulajdonsdgait tanulméanyozhassuk.

Munkénkbani melibdén-hexakarbonilbél  foszfanszarmazeékokkal cléallftott  triszubsziituilt
komplexek clektronszerkezetét, valamint a ligandum elektronkiifds és -fogadé képességét
elemezzik. Az UV {fotoelekiron-spekiroszképidra és az elektrontranszmisszios spektroszképisra
nint szerkezetvizsgilati médszerekre azért esett a valasZtdsunk, mert ézek segitségével kvzvetleniil
nyerhetink adatokat a vizsgalt komplexek elektronszerkezetére €s a kiindulasi ligandum
elektrondonor és -akeeptor tulajdorisagdra nézve.

Szémszert eredriényeink a vérakozasokkal tsszhangban azt tikrézik, hogy a PMe,, P(OMe);,
PCl; sorban csokken 2 ligandum clektrondonior, ¢s né az elektronakceptor képessége. Ezen
taimenden a fotoclektron-spektrumok kiértékelése soran felvetddott az oktaéderes térszerkezetii
komplexek térizoméridjinak kérdése is, €s egy esetben az irodalmi elbrejelzésekkel nem egyezi

kéivetkeztetésre jutottink a vizsgalt vegyiilet térszerkezetét illetden.




Gerlei Veronika, V.évf vegyész hallgatd
DE TTK

Szubsztituens-hatds tanulmanyozasa Mo(VI)-monchidroxamsav rendszerekben

Témavezeto:
Dr. Farkas Etelka, egyetemi tanar, DE TTK, Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

A hidroxdmsavak biolégiai szerepe kiemelkedd, a természetben elﬁforduk’) szideroforok egyik
£ esoportia. Erds komplexképzé hajlamuk szzmos fémionnal megmutatkozik. A hidroxamsavak
egy adott fémionhoz mindig két oxigénen keresztil koordinalédnak, igy oOttagh kebat alakul ki,
nitrogénen keresztiili koordindcié nem isthert.

Kézelmiltbéli feltételezés szerint 2 nitrogén-fixalé baktériumokban nem csupén a Fe(Ill) de a
Mo(VI) széllitasa is szideroférokkal oriénhet. Ezért indult el a tanszéken a Mo(VI)-
monohidroxémsav kolcsbrhats oldategyensilyi vizsgilata. Irodalmi elézmény e rendszerekre nem
volt. Diakkori munkém sordn a hidroxdmsavcsoport szénhez illetve nitrogénhez kapesolddd
szubsztituenseinek hatasit vizsgaltam, a Mo(VI)-tal képz6ds komplex Bsszetételére, stabilitasara.

Az altalam vizsgalt menohidroxamsavak hirom esoportba sorolhaték: (1). Re-n szubsztitualt,
propanohidroxdmsav{Fha), hexanoliidroxamsav(Hha), nonanohidroxamsav(Nha),
benzohidroxdmsav(Bha). (2). Ra-n szubsztitualt, N-metil-acetohidroxdmsav(N-Me), N-fenil-
acetohidroxdmsav(N-FPh). (3). Amikor a hidroxamsavesoport egy aromas gyiriiben foglale, pl.: 2-
hidroxi-piridin-N-oxid(PYRha) .

A stabilitasi 4llandék meghatérozasa valamennyi esetben pH-metridisan tortént A ligandumok
protondlodasi allandoiban jol tikrozddik a szubsztituensek elektronkiildd vagy elektronszivo
jellege, amit modosit a szubsztltuens kapcsolédasi helye. Az adatokbdl megéllapithato, hogy RC
pozicioban az alifas szenlanc szénatom szamanak novekedésével a npvekvd elekironkaldo jelleggel
kissé né az [-MOO'_;Az]' komplex stabilitisa. Aha és Bha komplexeire valamint N-Mg és N-Ph
komplexeire vonatkozé logk Ertékeket paronkent Bsszevetve megallapithatd, hogy aromds
szubsztituenst tartalmazd  szarmazékokkal stabilisabb komplexek képzodnek. Tehdt a kelat
képzddésének kedvez, ha « helyzetben kenjugdlt rendszer van, ami kedvezédbb elektroneloszlast

biztosit. A legnagyobb stabilitasntvekedés a PYRha-val tapasztathatd.

Kdlman Ferenc, V. vegyész hallgatd
Debreceni Egyetem, TTK

A Gd(EOB-DTPA)* komplex és a Cu®'- és Zn*"-ionok kézotti Kicserélédési
reakcidk egyensiilya és kinetikaja

Témavezetd:
Dr. Briicher Erné, egyetemi tandr, DE, TTK, Szervetlen és Analitikai Kémiai

Tanszék

Tanulményoztuk a maj-specifikus MRI kontrasztanyagként rovidesen bevezetésre keriild
GA(EOB-DTPA) -komplex és a Cu’'~ és Zn® -ionok kezotti kicserélodési reakciok egyensilyat és
kinetikajat, Az egyensilyt reakciok leirasahoz megéllapitottuk a Cu*'- EOB-DTPA és Zn**- EOB-
DTPA rendszerben képz0dé komplexek Bsszetételét (ML, MHL, MHZL és M:L) és stabilitasi
llanddit, A komplexek stabilitasi tlanddjér az M?* - EOB-DTPA - HEDTA rendszerckben végzett
pH-potenciometris titrdlassal, az EOR-DTPA és a HEDTA ligandumok kozdtti kompeticias
reakciok vizsgalatdval hatdroztuk meg (M = Cu™" vagy Zn*"). Egy egyszerii plazmamodeilre
végzett szamitasok szerint a 7n¥*-ionok a szervezetbe vitt Gd(EOB-DTPA)-komplexbdl a Gd™* kis
mennyiségét, kozelitbleg 2%-at elvben kiszorithatndk, ha az egyensalyi helyzet kialakulna. Az
egyensily a kontrasztanyag viszonylag gyors kiiriilése miatt nem alakul ki, igy a szervezetben
maradé Gd** mennyisége a kicserélédesi reakeidk sebességérol fiigg.

A GA(EOB-DTPA) és a Zn*" illetve Cu®' kozotti kicserélddési reakcick sebessége pH >
4,9 esetében fiiggetlen a H'-ion koncentraciotol és ardnyos a Zn*illetve Cu?'-koncentracioval. A
Kicserélodés a Zn¥'- illetve Cu*-ionoknak a Gd(EOB-DTPA)*-komplexen torténd kozvetlen
tamadasdval, egy kétmagvi koztitermék képzddésével megy végbe. A sebességmeghatérozd lépés
szempontjdbél fentos kéztitermickben valészindleg a ligandum egyik glicindt fragmense
koordinalédik 2 timads Zn®'- illetve Cu®-ionhoz. A kicserélodést reakeiok sebességet jellemzd
sehességi 4llandé a Cu®” esetében mintegy 30-szor nagyobb mint a Zn?" esetében, jelezve a Cu”
nagyobb kinetikai aktivitasit. A GA(EOB-DTPA)” €s a Zn** illetve Cu®" kozotti kicserélodést
reakeiok sebessége kozelitdleg harmada a kontrasztanyagként mar hasznalt Gd(DTPAY hasonlé
cserereakciéi sebességének. Igy a GA(EOB-DTPA)™ egyensilyi és kinetikai sajatsagai alapjan
bizionisdgosan hasznathaté MRI kontrasztan_yagként.




Balogh Anita, IV.évf. biolégia-kémia szakos hallgats
Eszterhdzy Karoly Féiskola, Kémia Tanszék

Makro- és mikropreparativ techniksk alkalmazisa a laboratériumi
gyakorlatban

Témavezets:
Dr. Csutoras Csaba, f8iskolai adjunktus, Eszterhazy Kéroly Fbiskola, Kémia Tanszék
A Debreceni Egyetem Szerves Kémia Tanszékén és az Eszterhdzy Kéroly Féiskola Kémia

Tanszékén mér évek 6ta foglalkaznak a természetes anyagok hatéanyagainak izoldlasdval,
Laboratériumi gyakorlat keretén beldl az egyetemi €s fdiskolal hallgaték megismerkedhetnek az
alapvetd izoldlasi modszerekkel. Eveket az izoldlasi médszereket mér az alapozé szerves kémiai
gyakorlatok soran elsajatitjak a tanar- és gyogyszerészképzésben részl vevd hallgatok, tovabbz az
egyeterni s fdiskolai hallgatk specialis laboratériumi gyakorlat keretében bonyohultabb izoldldsi
médszerekkel is talalkozhatnak.

Alapanyagként altaldban a hétkdznapi életben hasznalatos, a haztartasokban fellelhets fiiszet- £s
gydgynivényeket (példaul: bors, fahéj, anizs, koménymag, szerecsendis), éleimiszereket (példaul:
narancs, citrom) alkalmazunk, melyekbél a hatéanyagok kinyerése tudatositja a hallgatékban, hogy
a minket koriilvevd természeti kBryezet elvalaszthatatlan a kémidtol.

A nbvényi hatGanyagok kinyerése makro- és mikropreparativ Jaboratériumi médszerek
Otvbzesével torténik, ugyanis a természetes anyagok kinyerésére minden esetben valamilyén
makroléptékil szerves kémiai technikat (vizgdzdesztillacid, frakcionalt desztillacio, szilard-folyadék
€s  folyadek-foiyadék extrakcio) alkalmazunk, illetve &ltalinos elvként a hatdanyagokat
mikropreparativ szerves kémiai technika atkalmazssgval alakitjuk tovabb.

A mar meglévd és mikods természetes anyagok kivondsival és -dalakitdsival foglalkozé
specialkollégiumok tananyaga (pl.: a karvon kinyerése koménymagbol, a narancsolaj kinyerése és
atalakitdsa karvenns, a fahéjaldehid kivondsa fahéjbdl és atatakitasa fahijsavva, az anetol kivondsa
anizsbél és oxidaldsa anizssavva, nikotin kinyerése dohanylevéibil, -pipeﬁn izolalasa feketeborsbol
és hidrolizise, rutin izolalasa japanakac virdghdl, a szerecsendié gliceridiénck izoldlasa és
elszappanositdsa — amely sorozatosan meghirdetésre keriil a Debreceni Egyetemen és az egri
f8iskoldn) mellett mi most egy teljesen G kisérletsorozatot ajanlunk, ami egy egész ‘tanulmanyi
fElévet igényel. A folyamat nem mds, mint az g-pinén talakitisa kamforrd. A kisérletsorozat
metodikailag igen latvényos, mert a falyékony halmazéltapotd terpentinolajbé! kristalyos kéimfor
keletkezik,

A természetes anyagokkal kisérletezve az egész munka kézzelfoghatdbbi és nem utolsd sorban
kellemesebbé vdlik. Bar a kisérletsorozat igen idbigényes (kb. 6 X 4 éra laboratériumi gyakorlat),
azonban a folyamat sorén a hallgatok szeme elétt jatszodik Ie 2 gyakorlatban mindaz, amirél mar
elméletben tanultak (példdul: addici6, elimincis, sth.) és ezzel kdnnyebben elmélyithets az ismert
tananyag (a kis¢rictsorozathoz scgitségel nydjt a dolgozatban taldlhaté ellenérzé feladatlap). Ezek
mellett a kisérletsorozat folyamén a hallgaték eyakorlati készsége is nagymértékben fejlédhet.

Mivel jelenleg a termiészetes anyagok megismerését tekintve a tananyag ¢lég egyoldaif, a
novényi hatdanyagok izoldlasira irdnyulé laboratériumi gyakorlatok bevezetésével vonzobba,
€rdekesebbé, €letszeriibbé teheté mindenki szdméra. Mindezeket figyelembe véve, mindenképpen
megfontolands ilyen specialkoHégium meghirdetése.
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Nagy Sdndor 1. évf. kémia szakos hallgato
Pvdnyi Péter V. évf. szdmitdstechnika szakos hallgaté
Bagyinszki Péter IV. évf. szdmitdstechnika szakos hallgaté
' EKF

Latvanyos kémiai kisérletek modellezése

Témavezetdk: o ]
Dr. Rédcz Laszlo, f6iskolai tanar, tanszékvezetd, EKF, Kémia tanszék

Dr. Geda Gabor, foiskolai adjunktus, EKF, Informacidtechnoldgia tanszék

Napjainkban a média jéveltabil a szenzdcidhajhdszés kilonbdzd lehetdségeivel folyamatasa.n
taldlkozunk, Ezt a kort éljitk. A média-adta motivicios lehetdséget miért ne hasznaljuk ki az oktatds
soran is. Miért ne tegyitk még ismertébbé, hatasosabba az olyan kémiai folyamatokat, amelyek
igazan érdekesek, Jatvanyosak, gondolkoddsra késztetnek, egyszéval mondhatnink Ggy is, hogy
varazslatosak.

Ilyen kisérletek példau] az idoreakeick, valamint az oszcilldlé reakeiok,

Ezen reakciok az oktatss killsnbozd szintiein epyardnt bemutathatdk, természetesen az
értelmezés mélységét a ,.célcsoport” kora hatdrozza meg,

Az altalunk készitett program elsdsorban az érdeklddd kozépiskoldsok illetve a felsfoktatisban
tanuldk szamara nyﬂjt'lehc-téséget arra, hogy mélyebben megismerkedienek e folyamatokkal.

A program alkalmas Osszetett reakciokban résztvevd anyagok (kiindulasi anyagok, kbzti- és
végtermekek} koncentrdcio-viszonyainak kiszamitisira és megjelenitésére. A program szdmira
megadhaté paraméterek:

a reakci6séma, valamint a sémaban szerepld anyagok nevei

kezdeti koncentracidk

reakciotér nagysaga

A szimuldcié soran biztosithatd bizonyos komponensek koncentrac k allandd értéken
tartdsa. Az egyes anyagok kencentracidjamak véliozdsa vonaldiagramon kovethetd, a szimuldciok

etmenthetdk, jra felhasznalhatok.
A program alkalrias a kellé szami reakciolépés illetve kézti termék kezelésére,




Dobos Tibor, V. évf. kornyezettan taridr hallgaté
SZTE TTK
A kirrnyezeti nevelés fontossiga

Témavezet:
Dr. Adamkovich Istvan, egyetemi adjunktus, SZTE, TTK, Fizikai Kémiai Tanszék,
Kémia Szakmédszertan

Az emberiség javainak eldallitasa soran olyan méretii szennyezésaradatot ziditott a Foldre,
hogy az mar sokszorosan meghaladja 2 természet Ontisztulé képességét. Ezért manapsag egyre
gyakrabban okoz problémét sajat szemetink, és ez arra késgteti az embereket, hogy
elgondolkodjanak eddigi bevett hibds gyakorlatukrél és megvaitoztassak azt. A komyezeli nevelds -
nagyon tdmoren fogalmazva - az emberck kornyezettudatos gondolkodasinak kialakitasat s
fejlesztését foglalia magaba. A kdrnyezetvédelem ma Magyarorszagon sokszor politikai jatékszer,
hangzatos jelszd mikszben konkrét lépések a legszembestlsbb esetekben sem torténnek meg.
Fontos lenne tehdt eldrukkoini olyan cgyszerli, a lakossdg széles rétegeit megmozgatd
programokkal, amelyet a kornyezetért felelossépet érzd allampolgdr “kis odafigyeléssel” kénnyen
megvaldsithat. Ennek elst 1épése lehet a problémak feltardsa, a felvilagositds, és a kozvélemény
formélasa. Munkam sordn erre tettern kisérletet,

Az &ltaldm oOsszedllitont “A kornyezetvédelem helyzete Magyarorszagen™ cimet viselg
kérdbivet mintegy 70 didkkal toitettern ki. A felmérésben részivevok harmada 6. &vfolyamos
altalanos iskolds tanuld, harmada 12, osztilyos didk volt, a fennmaradé rész pedig egyetemlsta A
vizsgalat eélja az egyes karosztalyok kémyezervédelemhez valo hozzaallasinak tanulmanyozasa az
értékelést egyszeri statisztikai médszerekie] végeztem, amely killonbz6 rendezéseket tett lehetdvé
aszerint, hogy milyen elére meghatirozott szempont alapjdn szandékoztam az elemzést,
sszehasonlitdst végezhi (pl: kor, nem, a kérdés sorszaria stb.}.

Az éEletkorok szerinti sszehasonlitds eredményei igazoltik hipotézisem helyességét: az

altalénos iskolds korll gyerek kdrnyezethez valé érzelmi viszonyuk a legerdsebb, sajnos gz a

“tiszta” kapesolat az életkor elorehaladtaval csokken.
A kiértékelés eredményeibal okulva vizsgilataimat szeretném kiterjeszieni, a févaros, egy

nagyvaros (8zeged) és.egy kisvérosi (Tiszakécske) tanuléira,

Fésiis Bernadett , Il. éves kémia tandr szakos haligaté
SZTE TTK

“és bekené azt gyantdval és szurokkal” avagy A ragasztékrol

Témavezetd:
Dénesné Récz Krisztina, féiskolai adjunktus, ELTE — TFK Kémia Tanszék

Miért vélasztottam d'o!gozatém 1émajaul a ragasztokat? Mert rdjbttem, hogy semmit sem tudok a
ragasztasrol annak éllenére, hogy szinte mindennap haszndljuk a kalonféle ragasztéanyagokat. Az
élet minden teriiletén talalkozunk ragasztott targyakkal, gyakran anélkiil, hogy a ragasztis i€nyét
érzékelnenk. Napjainkra 2 ragasztés mivelete mar nélkiilézhetetienné valt, és a kémia érak részét
képezheti a ragasztékkal valé megismerkedés.

Mikor ¢s kik hasznaltak eldszér ragasztdanyagokat? Mitol és miért ragasztanak a ragasztok? Mit
neveziink ragasztoknak? Es még sorolhatndnk a sok kérdést, amik a ragasztkkal kapcsolatban
felmeritthemek felndttekben és gyermekekben egyardnt.

Dolgozatom célja elsdsorban az, hogy megfejtsem a ragasztok mikddését, A Miért és mité)
ragadnak a ragasztok? cimi fejezetben szd lesz a ragasztokészitmények Gsszetételérs], wibb
szempont szerinti -esoportositisarél, a ragasztds fizikai kémifjarél &5 a rag'aszfékﬁ.tés
megszilddulasaral.

A fontosabb ragasztéanyagekat credetik és kémiai felépitésiik szerinti esoportositas alapjdn
fogom targyalni: Ez a fejezet az egyes ragasztdként hasznalatos polimerek kémiai felépitését,
eloallitasuk elvét, a létrehozott ragasziokotés fobb tulajdonsdgait, tovabba ragasztoként vald
felhasznalasuk forméit és felhasznalasi tertileteiket fogja ismertetni. Féleg a milanyagalapi
Tagasziok targyaldsanal nem torekszem teljességre, ami nem js lehetséges, mert a szintetikus
ragasztdk szdma naprél napra novekszik.

A Kkiilonlegés ragasztisek azokrél a mindennap hasznélatos ragasziGkrél szdl, amelyek
valamiben eltérnek az emlitett fontosabb ragasztokto). Figyelmet érdemelnek a nyomasérzékeny
ragasztok (ragasztdszalagok, ragtapaszok), a sebfedé pillanat-ragasztok, a fogaszatban alkalmazott
kotdanyagok €s az Gjra felragaszthatd dntapadé céduldk.

Dotgozatem célja tehdt, hogy a ragasztéssal és a ragasziGanyagokkal kapcsolatban ming! t5bb
dologra fényt derftsek, ami érdekelheti az embereket, és hogyan Iehet a 12-18 éves korosztalyt

bevezetni a ragasztds rejtelmeibe.




Bakos Robert, IV. évf. kémia tandr hallgaté
Ujvidéki Egyetem, TTK

A felvételi vizsgak elemzése kémiahol az Ujvidéki Egyetem Természettudomanyi
Karan

Témavezetdk:

Dr. Gadl Ferenc, egyetemi tandr, UE, TTK, Analitikai Kémiai Tanszék

Dr. Segedinac Mirjana, rendkivilli egyetemi tandr, UE, TTK, Kémiai Médszertam
Tanszék

A dolgozatban az Ujvidéki Egyetem Természettudomanyi Karanak Kémiai Intézetében az
1998-as és a 2000-cs években tartott felvételi vizsgak fopalmi analizisét és a feladatok osztalyozasat
végeztik.

A fogalmi elemzés keretén beld] dsszehasonljtottuk a tesztek anyagit a gimnaziumok
természettudomanyi szakirinyanak tantervével, mely az egyetemi kémiai felvételi vizsgakérdések
alapjaul szolgal. Megallapitotiuk, hogy a felvételi tesztben vannak hizonyos eltérések a tantervi6l:
az utobbi idébén nem megfelelé aranyban talalhaté kérdések a vegyi folyamatek, a periodikusan
valtozd funkeidk, a kémiiai szerkezetek téralkata, a bioldgiailag fontos mlekuldk és a meta-bolikus
folyamatok targykerébgl

A feladatokat a feladattipusok és a mért tudssszint szerint csoportositottuk. A tudasszint
meghatarozasok alapjail a BLOOM-féle taxondmia szolgélt. Megallapitottuk az alacsonyabb
osztalyl kémiai tuddst mérd feladatok szdmanak novekedését: 96<ban 2 példa mért tudast, 14 értést,
14 alkalmazast; 98-ban 11 példa mért tudést, 11 alkalmazdst; 2000-ben 2?2 példa méit tudast, 4
€rtést és 4 atkalmazast,

A munka fontos része a felvételizék eredményessépének tlemzése, melybdl kovetkeztetdsek
vonhatok le az egyes témakorok kézépiskolai feldolgozottsigardl, valamint a didkok tudasszintjérsl
a kémia egyes teriiletein. Kiitén elemeztilk a tesztfeladatok nehiézségl fokat, Az eredmények
elforduldsi gyvakorisaga a magas pontszamok nagy ardnyar mutattiak. A nehézségi fokot az egyes
példakon elért eredmény alapjdn dllapitoituk meg és kovetkezd értékek kszor mozgott: 18.99
{98,73%) 1998-ban ¢és 28.81 (100 %) 2000-ben.

Amellett, hogy a munka a kézépiskola tandrok figyelmét feihivia a nem eléggé feldolgozott
témakra, az eredményekbd] kovetkerfetéseket vonhatunk le a felvételi kérdések Gsszeallitasanak

javitasarol és hasznos Gtmitatét a kémia kézépiskoldi népszeriisitésérs],

Szabo Agnes gimndziumi tamidé
Csiky Gébor Miklés gimnaziumi tanuld
Monori ozsef Attila Gimnazium és Kzgazdasagi Szakkozépiskola

Magas szirazanyagtartalmi szénsavas ddité ital.

Témavezetdk:
Nimmerfrohné Bihari Katalin kézépiskolai tanar
Papp Enikd vegyészmérntk

A sbrfozés az egyik leprépibb foglalkozas. Torténete 4000 évvel ezeldttre, a babiloniai
birodalomig vezethet vissza és etidl az iddponttdi kezdve a strgyartds torténete jol kivethetd. A
sorfozés az észak-eurdpai térségben vait elterjedié, mivel a mediterran orszagokban a bortermelés
miatt ez a tevékenység visszaszorult, A sorkészités hivatalos engedélyhez, sorfozési joghoz voit
kétve, amelyet azonban csak a tehetdsebb polgaroknak és kolostoroknak adoményoztak. Az
clodllitas folyamata alapvetden killonbdzott a mai eljarasoktél, mivel kizérélag kézmiives
eszkozdkkel dolgoztak.

Napjainkban Eurdpaban 7 ezer sormirka van, ezért a fogvaszioknak nem mindig égyszerl a
gazdag sorkinalatban eligazodni. Kiillondsen vonatkozik ez az olyan orszégra, mint Magyarorszag,
ahol az eredeti magyar sorokén kivill mdas sorokkel néhény éve igen széles vélasztékban
talélkezhatunk.

Delgozatunkban teirjuk:

* A sbrgyartas elallitdsanak a folyamatat.

* A killonbozé sorfajtak jellemzését, mindségi kovetclményeit,

¢ A strok minGségi meghatdrozisandl hasznalt legfontosabb virsgalati moédszereket, = A
sorgyartas melléktermékeinek felhaszndlasat, kornyezetre gyakorolt hatdsat,

* A'monori sér minds{iését, besoroldsat a sorfajtak kozé,

Monoron is van egy sérgyar, ennek a termékei hatdssal vannak az oft lakdkra, mint élvezeti, mint

koryezetszennyezési szempontbél. A Monoron késziteti sOrfajtal sajat mérési eredményeink

alapjan minGsitjik. Leirjuk a vizsgalati modszereket és a mérési eredmeényeinket.




Rovd Petra, I évf. gimndziumi tanulé
Arany Janos Reformétus Gimnazium, Nagykérss
Az E-szamok rejtélyei

Témavezett:
Gaspdrné Hegedlis Eszter, gimnéziumi tanar, Arany Janos Reformdtus Gimnazium

Manapsag alig akad clyan élelmiszer, aminek a csomagolasan ne taldtkoznank E-szamolkkal.
Gyakran hallunk egy-epy informaciot ezzel kapcsolatban, de konkrétan kevesen tudjdk mit is
Jelentenek ezek valdjaban, milyen hatdsai vannak az egészséginkre, és tulajdonképpen miért is
hasznaljik ezeket a gyarté cégek.

\Pélyézatomat a célbdl irom, hogy ramutassak az észszerfi vasarlas szitkségletére, és egy példaval
aldtamasszam, hogy a kész vapy félkész ételek helyett a hdzilag elkészitett leveseket, szdszokat
vagy jelen esetben pudingokat nem sokkal iddigényesebb elkésziteni, mint & boltit, de viszont nem
tartalmaznak keriilends, artalmas adalékanyagokat,

Megviz‘sgé'ltam 260 élelmiszert, amelynek a csomagolasan E-szémok taldlhatok, és nem kis
megdbbbendsemre nagyon sok mesterséges anyagot visziink be a szervezetiinkbe egy-egy nassolas
sordn. Raadasul példaul a felvagottak, amelyeket szinte minden nap, rendszeresen a teggeli
szendvicstink elfogyaszidsa soran megészink, nagy szazalékban tartalmaznak olyan anyagokat,
mclyek nagyobb mennyiséghen vald- szervezetbe keriilése esetén egyeseknél megbetegedéseket,
fejlédési rendeilenességeket valthatnak ki.

Nem csak arrdl van s26, hogy egyes adalék egészségvédelmi szempontbal esetleg problémés,{ de
sokuk felesleges is. A mesterséges szinezbanyagokat nyugodtan mellozhetnénk mi is, ahogy ezt
teszik mds orszagokban.

Akt ennck ellenére sem szeretne ofthon, hizilag eldallitani az ¢teleket, legaldbb legven kritikus
fogyaszto. Csak azt vegye, amire valoban szliksége van, ne hagyja magit elkdbitani a reklamoktol.
Szanjon elég id6t a vasarlisra, és még a bolthan olvassa el a termékismertetd cimkét, Bolti
konzervek, édességek, mélyhiitott &s fSlkész ételek helyett vasroljon inkabb friss piaci
alapanyagokat, mert mindl t5bb feldolgozdsi fazison megy 4t az alapanyag, anndl t6bb benne a
kitlonféle adalék. Kertilje az aromékai, izfokezokat, szinezékeket és édesitbszereket tartalmazg

élelmiszereket. Szomjoitdsra legjobban a tiszta ivéviz, dsvanyviz alkalmas!

Pato Balint 11. oszidlyos gimnazista
Ciszterci Szent Istvain Gimnazium, Székesfehérvir

A stresszfehérjék szerepe a mikrotrabekuldris hdlézat felépitésében

Témavezetd: Dr. Csermely Péter, egyetemi tandr, Semmelweis Egyetem,
Orvosi Vegytani, Molekularis Biologiai és Pathobiokémiai Intézet

Kutatdsaimat a hetvenes évek végén felfedezett mikrotrabekularis halozat témakorében végzem.
Ezt a gérszerii struktGrat Keith R. Porter fedezte fel az akkortdjt feltalalt nagyfeszilitségii
elektronmikroszkdp segitségével. A kisérleti eredményeket sokan mitermékeknek tartottak. Az elsd
észlelések Ota szamos indirekt bizonyiték sziiletett a halézat 1étezésére, de mind a mai napig nem
sikeriilt izolalni egyetlen alkotoelemet sem.

A stresszfehériék sejtjeink egyik legbsibb védekezési mechanizmusénak szefepldi. A miikodésitk
soran alacsony affinitist komplexeket, kis specifitast kétéseket képeznek. Az ¢gyik legérdekesebb

stresszfehérje a 90 kiloDalton molekulasilyis, a nyugvd sejtben is nagy mennyiségben jelen 1evd,

Hsp90 fehérje. Sajatos szerkezete miatt a stresszfehérjék kozott ez az egyedili olyan fehérje, amely

ellen specifikus gatldszerekkel rendelkeziink.
Munkahipotézistink szerint a stresszfehérjék szerepet jatszanak a mikrotrabekularis halozat

felépitésében. igy, ha a stresszfehérie-komplexek megbomlanak, akkor a mikrotrabekuléris
halozatnak is sériilnie kell. Ha a halozat sériil, akkor a sejtmembran kilyukasztasa utén a citoplazma
kiarambisi sebességénck novekednie kell.

Kisérleteimben 0,002 %-os Brij 58 detergenssel kezelt virdsvértestek citoplazmajanak
kidramlasbeli kiilonbségeit vizsgaltam kiilonbézd, Hsp90-specifikus gatloszerck (geldanamicin,
novobiocin, ciszplatin) hatasdra. Az alkalmazout detergenskezelési kiriilményeket tbb elokisérlet
soran &llitottarn be. A lizdtumot 2500 g-n tirténd centrifugilissal valasztottam €l a
virdsvériestekidl. Annak vizsgalatira, hogy a centrifugalds okoz-¢ kidramlésbeli novekedést,
gélsziiréses kisérleteket is végeziem. Az elvalasztasok utdn a felitliszok, iletve & gelfrakeiok
fotometralasat végeztem el 550 nm-en, majd a teljes Hzist szenvedett ‘mintanal mért értékbol
kivontam az ¢ép sejteknél mért kontroliériéket. A kapott, 100 %-os énékhez viszomyitottam a
részlegesen lizalt mintak hemolizisének mértékét.

A kapott eredmények alapjan clmondhatd, hogy ha a vérosvértestekben megbontjuk a Hsp90
fehérjekomplexeit, akkor né a detergenskezelés dltal indukalt hemolizis mértéke. Ez azonban még
nem bizonyiték a mikrotrabekularis haldzat 1étére, ezért mas kisérletek clvégzését is tervezzik (pl.:

NMR spektroszkdpia, fluoreszcens diffizidmérési technikak).




Jakus Gdbor, 12. osztdlyos gimndziumi tanulé
Nydri Gdbor, 12, oszidlvos gimndziumi tanult
Opdczki Didna, 12. esztdiyos gimndziumi tands
Pusztamérgesi Kozoktatdsi Intézmény
A Liesegang - jelenség vizsgilata elektromos erétérben

Témavezetdk:
Lagzi Istvan Laszio, doktori Oszténdijas, ELTE TTK, Fizikai Kémiai Tanszék
Balla Zsolt, kozépiskolai tanar, Pusztamérgesi Kézoktatdsi Intézmény

A kémiai reakcidk nem csak idobén, hanem idében és térben is Iejétszédflamak Ezen
folyamatok kozé tartozik a Liesegang - jelenség is. A Jelenség eldidézéséhez olyan oldatreakciot,
esetlinkben ionreakeiot keil vélasziani, amely csapadékképzédéssel jar. Ehhez az szlikséges, hogy a
* reaktansok ne pillanatszerfien keriiljenek egymrassal érintkezésbe, hanem a diffiizié révén. Fz
legkénnyebben gy valésithaté meg, hogy az egyik komponenst egy szilard gél tartalmazza, a
masikat pedig a gél tetejére ontve hagyjuk bediffundéini a kiizeghe. A vérak@za’ssél ellentétben nem
egy folyamatos csapadékzona jén [étre, hanem kilonall és.a diffiizio irinyaba egyre ritkulo, arra -
legtébb esetben - merdleges koron‘g_ alakt zénak sorozata aldkul ki. Mivel ionok - elektromosan
twltott kémiai részecskék - difttizi6jdrd] van szo; feltételeztiik, hogy az elektromos erstémek hatésa
van a gylriiképzddésre, Munkani ¢élja ennek az allitasnak az igazoldsa ¢s a jelenség vizsgdlata
volt,

Kisérleteinkkel egyértelmiien igazoltuk, hogy az elektromos erdtér hatdssal van A
gyliriképzodésre. Meghataroztuk azt a kisérleti rendszert és fesziilségtartorndnyt, amely esetén a
leghatékonyabban tanulményozhat6 a Jelenség. Bz az 5 m/m %-os éztist-nitrat és a 0,0034 moll/dm’
koncentraciéi kdlium-dikromar rendszer 05é 2V fesziiltség kazott vald  vizsgalata voit,
Igazeliuk, hogy elekiromos erbtérben kialakult struktira is eleget tesz a wavolsdg- &5 iddtorvénynek.
Abban az esetben, amikor az elektromos erétér a csapadekképzd ionok diffizididt segiti, a gél
felszinén 1évo bsszefiiged csapadékzénan (il gyirlirendszer atakul ki. Ekkor a gytiriik vastagsaga és
gélfelszintd] mért tavolsdga kiilénbozik az elektromos erdtérinentes rendszer esetén kialakult
gyliritk adataitél. Abban az esétben, amikor az elekrromos erétér a csapadékképzo jonok diffizigjat

gatelta, gytlirlrendszer nem alakul ki, csak egy dsszefliggd csapadékzana a gél tetején,

K10

London Gdbor, 12. évf. tanulo
Radnoti Miklss Kisérleti Gimnazium, Szeged

Ketonok katalitikus hidrogénezése alkdnokka Pt/K-10 katalizdtor jelenlétében

Témavezetd: _ _
Dr. Tértk Béla, tudomanyos fémunkatars, MTA Organikus Katalfzis Kutatécsoport,

SZTE, TTK, Szerves Kémia Tanszék

A karbonil-csoport hidroxil vagy metilén csoportta valé redukalasa egyike a leggyakrabban
alkalmazott folyamatoknak a szintetfikus szerves kémidban. A szénhidrogének ketonokbél vald
elballitasara tobb eljards ismert: Clemmensen-redukeid, Kizsnyér-Wolff-reakeio, tioketdlok Raney
nikkeles redukeidja, katalitikus hidrogénezés, Olah-Wu-féle madszer. Ezek a médszerek hozam
tekintetében kielégitdek, de a korunkban elvart biztonsagi és korayezetvédelmi szemponteknak

egyte kevéshé felelnek meg.
Célunk az volt, hogy e szempontokat tekintve egy, a mai kovetelményeknek megfeleld madszert

dolgozzunk ki a fenit emlitett folyamat megvaldsitasara. A folyamat C=0  CHz redukepé, melynek

soran aliffs vagy ciklusos kétanokbdl (vagy ugyanilyen alkoholokbol) a megfeleld atként tudjuk
elbatlitani.

Vizsgalataink sordan az eddigi eljarisokhoz képest alacsony hémérsékleten ¢s nyomason
viszonylag rovid id6 alatt magas hozamokat értiink el. Tanulmdnyoztuk a kildnbzé szerkezetd
kiindulasi anyagok viselkedését a reakcid koritlményei kazon,

A reakciok katalizétoraként a SZTE Szerves Kémia Tanszékén kifejlesztett 5%-o0s PUK-10
katalizatort hasznaltuk, amely egy kétfunkcids fem/sav katalizator. Oldészerként dietilénglikol-
dimetil-étert hasznéltunk, aminek a reakcio kivitelezése szempontjabé] kulesszerepe van.

A teskeié mechanizmusa a katalizator bifurikcios természete alapidn értelmezhetd. A harom
lépés koziil az €lsd és az utolsd platina-katalizdlta hidrogénezés, a masodik egy dehidratacts, amit a
katalizator, savas tulajdonsaga révén katalizal.

Osszefoglaiva a fentieket, egy ©j kormyezetbardt gljarast dolgoztunk ki szénhidrogének
ketonokbd] torténd eldallitasara, amely mind alifis, mind ciklusos vegyiiletek esetén j6 termeléssel

{85-98%) szolgahtatta a szénhidrogéneket.




KTjuli
Taméas Gabriella, I évf gydgyszerész hallgaté

SE GYOK
A fiistolok vildga
Témavezetd: Dr. Kéry Agnes, docens, SE, Farmakognézia Intézet

A fisstsldszerek hasznalata az utébbi években hazdnkban is elteriedt. Az eldadss a fustslészerek
arasztotta iilatok vildgat két oldalrd! mutatja be. Foglalkozik a torténeti - vallasi oldallal, de valaszt
keres az illatok kémiai dsszetéielére is korszerdi vizsgélati médszerek feithasznaldsaval,

A dolgozat tanulményozza a fiistilok kiilonbozd vallésokban betitott szerepét. Ismerteti a
fustdldkultusz eredetét, elterjedését, az &si orvoslésban valé felhasznalasat (pl: mumifikalds).
Bemutat néhany furcsa alapanyagot, ismerteti a felhasznalasi terifetek sokszintiségét, bepillantast
enged a fustdldszerek készitésébe.

A kisérletes munka célja a fustdlészerek hatdanyagainak megismerése, és @sszehasonlitd
clemzése volt. A vizsgilatokhoz kereskedelmi forgalomban beszerezhetd (Patchouli, Superme
Superme Krishna Lavander, Le Sancy Krishna Sandal, Le Sancy Myrrh, Le Sancy Pineapple )
fustpidket, gydgyszerktnyvi mindségli illdolajokat (Aromai - Actheroleum lavandulae, Aromai -
Actheroleum pacsuli, Aromai - Aetheroleum santali, Aromai - A¢theroleum commiphorae, Aromai
- Aetheroleum gini silvestris) hasznaltam fel. A vizsgalati mintdkat extrakciés modszerrel, illetve
TAS-Ofen készillékke! kiizvetlentl a kromatogrifids hordozéra felvitt mikroszublimacios eljardssal
készite_tt'elﬁ ¢ld. Ezek Osszetételét Osszehasonlité anyagok (ildolaj, illetve illdolaj vezetd
komponensek) mellett vékonyrétegkromatografiss illetve gdzkromatografiis modszerrél vizsgaltam.

Megétlapitottam, hogy nagy eltérés nincsen az illGolajok €5 a fistolék Ssszetevdi kozott. A fobb
komponensek Altaldban riegtalalhatéak a fustalokben is, esetenként kisebb mennyiségben. Azonban
néhany esetben a fiistloknél taldltam 6lyan komponenseket is, amelvek az illdolajban nem
talithatdak meg. Ezek feliételezéseim szerint a fiistalék eldallitasdnak technologidjabol kivetkezd

miitermékek, fdleg oxidicios termékek, esetleg rigzitbanyagok lehetnek.

Makromolekularis és kolloidkémia




liés Erzséber, V.évf vegyész szakos hallgatd
SZTE TTK

Humat adszorpcidja magnetit nanorészecskéken és hatdsa a feliileti
tiltéstulajdonsigekra

Témavezet:
Dr. Tombécz Etelka, egyetemi docens, SZTE, TTK, Kolloidkémiai Tanszék

A humuszanyagok kéminilag nem egységes, nagy molekulajn savas vegyiletek
megtalalhaték a talajban &s a felszini vizekben, Ismert, hogy természetes kﬁrﬂimények 'kézﬁt;
nagyréset dsvanyi (agyagasvany, fém-oxid) részecskék feluletén, kotott formaban fordulnak els.
Mivel talajtani szempontbol a vas-oxidok kiemelt Jelentdségtick, vizsgaltam egy vélasziott vas-oxid,
a magnetit {Fe;(, ferromagneses) kolcsonhatasat egy adott humuszanyaggal (huminsavval).
Munkén sordn vizsgaltam, hogy a huminsav megkotddik-e a magnetit részecskék felitletén, milyen
hatdssal van az adszorpciora a pH és az elektrolit (NaCl) koncentraci6, hogyan befoiyéso‘fjé a
megkatstt humat a feluleti toliestulajdonsdgokat, valamint a részecskeaggregaciot és az iilepedést
gravitaciés illetve mégneses térben, |

Az amifoter (pH-fiiggh feltleti twltés dllapotl) magnetit nanorészecskék jellemzése
potenciometrids titrdldssal, zéta-potencidl-mérésse] és fenyszérdson alapuld rés'zecskerﬁérct
meghamrozéssal (DLS) toriént. Savas tartoményban a toltésallapotot jellemzd zéta-potencial
pozitiv, értéke a pH névekedéséve[ folyamatosan esokken, majd negativva valik. A DLS-mérések
alapjan tavol a nulla felileti toltés dllapot (p.z.c.) pH-jatd! (pH,..~8) a részecskék mérete kisebs
mint 100 nm; pH~8 koriil ageregdcio Jjatszédik fe (a méret maximuma kb, 2000 ). A huminsava;

sav-bizis titrdldssal jellemeziem, meghatiroztam a savas csoportok {karboxil, fenelos OH) pH-

- Nagyebb ionerdsség és alacsonyabb PH-€riék esctén tibb, az izotermak kezdeti szakaszan
prakiikusan az gsszes, huminsav megkttédik; az adszorpcid felifleti komplexalds eredménye, 4m a
p.z.c.-n¢] kisebb pH-kon az elektrosztatikus vonzas hozzéjaruldsa is jelentds.

A magnetit feldleti tulajdonsagai az adszorbealt mennyiségtdl fiiggben modosultak. A zéta-
potencial értéke csikkent, majd negativva valt a savas tartomanyban 15 Az izoelektromos pontésa
részecskeméret-maximum helye is az alacsonyabb pH-k felé tolodott cl. A p.z.c.-nél kisebb pH-kon
a pozitiv feliileti helyek semlegesitése, majd negativva valdsa (attoltése) jatszédott le. A humat
elekirosztatikusan és sztérikusan stabilizalja a magnetit-részecskéket, ezaltal azok gravitacios térben
nem tilepednek, széles pH tartomanyben nem agércgé]édnak €s magneses térben szeparalédds nem

észlelhetd,

Széchenyi Aleksandar, okl. vegyész
SZTE, TTK

Polimer/kettoshidroxid 6nrendez6dé nanorétegek eléallitdsa és vizsgalata

Témavezetd: _
Dr. Szekeres Marta, adjunktus, SZTE, TTK, Kolloidkémiai tanszék

Az Snrendezdds nanorétegek eldalitdsa egyre szélesebb kdrben nyer alkalmazdst kilénbdzd ipari
teriileteken, ezen kivill a biol6giai, orvosi valamint kémiai alapkitatdsokban.

A JATE (SzTE) Kolloidkémiai Tanszék a 90-es évek kszepén kapesoladott az ilyen jrinyd
kutatdsokba, agyagésvany részecske -polikation tobbrétegl szendvics elballitasaval és vizsgilatival,

Ehhez a kutatashoz kapcsolodéan kezdtem el vizsgalni vonzo Columbi kélcsonhatdsokra épiHi
olyan onrendezédd szerkezetek kialakulasat, amelyekben a pozitiv toltési lamellds szerkezetd
kettéshidroxid (layerd double hidroxid, LDH) részecskék rétegéhez negativ tltéstl poliakrilat réteg
kapesoladik.

A rétegeket adszorpcids médszerrel készitettem fiveglapra parologtatott, 40-30nm vastag
aranyrétegre, vizes kozeghtl. A kozeg pH-jdt és ionerdségét Allandé értéken tarfottam:

Munkém célja az volt, hogy a felvaltva egymasra adszorbealtatott részecske/polimer rétegek
szerkezetét felileti piazmon rezonancia spektroszkopia (SPR}) médszerrel vizsgaljam, €s az optikai
rétegvastagsagot mérjem a rétegszam névekedésének ﬂiggvén‘yébén, A rétegekro]l FT-IR €s
pasztizé elektranmikroszképos felvételeket készitettem.

A rétegkészités médjanak valtoztatdsaval probaltam novelni a felvihetd rétegek SZAMAL.
Nagyszamn {10-16) réteget gy sikeriilt késziteni, hogy az aranyfeliletre closzor polikationt,
poli(dimetildiallil-amménium klorid)-ot adszorbedltattam, 'majd ezen kezdtem el a poliakrilat ¢s
LDH vaitakozo rétegek kiépitésést. Ugyancsak sok réteg velt stabilan kiépithetd, ha az arany
felisletet merkapte-propansavyal médositottam, majd az LDH adszorpcidt a disszocialt Karboxilat
ion rétegen valositottam meg. A merkaptoetanollal modositott feliiletd aranyrétegen csak kevés
szami (2
réteget a poliakrilat lemosta a féliiletrdl, igy ez 2 modszer nem volt alkalmas rétegképzésre.

-4) réteg épiilt fel stabil médon, mig az aranyrétegre kbzvetlenill adszorbedltatott LDH




Fodor Gabriella, okl. vegyész és kémia randr
SZTETTK
Biokompatibilis feliilet kialakitdsa fém titanon

Témavezetbk:

Dr. Dékény Imre, egyetemi tatidr, tanszékvezetd, SZTE, TTK, Kolloidkémiai
Tanszék

Dr. Szekeres Marta, egyetemi adjunktus, SZTE, TTK, Kolloidkémiai Tanszék

Az €10 szervezetbe bedpitett titin implantitumok tobbnyire jol integrilddnak, mivel a
szervezet szamara idegen titdnt biokompatibilis titan-oxid réteg fedi. Kisérletileg igazoltik, hogy az
osszeointegrécid eredményeként a titan feliletén természetes hevonatként jelenlévd, néhany 14 nm
vastagsagn titdn-oxid rétegre hidroxi-apatit kristdlyosodik a szdvetnedvekbol. Az apatit kristalyok
idealis tapaddfeliletet biztositanak a kellagén rostok megkdtbdésére. A hidroxiapatittal és
kollagénnel fedett implantatumok beépitése eldnyds lehet a csak oxidréteggel fedett implantdtumok
beépitéséhez viszonyitva, mivel a titan-oxid / apatit / kollagén &tmenet kialakuldsshoz a
szervezetben szikséges néhdny honapos varakozasi 1d0 kikiiszoblhetd.

Munkam célja az volt, hogy az implantitum feliletén kialakulé titan-oxid / hidroxi-apatit /
kollagén rétepszerkezet kialakuldsat medellezzem laboratériumi korilmények kozott.

A titdn-oxid / apatit / protefn rélegszerkezetet kereskedelmi titén;dioxid részecskék (Bzfyer
Anatdz) feliletén, valamint iiveglapra parologtatott fém titan rétegen készitettem el. Az apatit
heterogén nukleacids, szildrd / folyadék hatdrfeltleti szintéziséhez a pH és a relativ tiltelitettség
adott ¢ricken tartdsa céljabdl szimultan adagoltam a reagenscket, automata bilrettikbél. Az
adagolési sebességet a kristalyképzadés €s a kristalyntvekedés kinetikajdnak megfeleléen altitottam
be. A modell proteir, a kontroll szérum adszorpcits izotermajat az apatittal fedett anatéz részecskék
fehiletén UV-spektrofotometrids analitika segitségével hatdroztam meg. Az Gveglapra parologiatots
titan / titdn-oxid réteg felidetén is szinetizdltam apatitot és ezen a felléten is vizsgaltam a protein
megkotését. A tombfazisii és a pérofogtatott titdn-oxid feliiletecken kiépitett rétegeket pasztazéd
efektronmikroszkopia és FTZIR médszerekkel vizsgaltam.

A feliiteteni képz8d6 amorf klciuvm-foszfat ravid idé alatt hidroxiapatittd kristalyosodott 41,
A protein monomolekulds rétegének kialakuldsihoz a proteinkoncentricié optimuma szitkséges,

ami a proteinadszorpcios izoterma alapjan 1=2 g/ 1 volt.

Szojka Janusz Marcin, V.évf. vegyész haligafd
DE TTK Alkalmazott Kémiai Tanszék

Sztereoreguidris polimerizicié Al-Ti-tartalmi kembinalt iniciator-rendszerekkel

Témavezetd:
Dr. Zsuga Miklés, egyetemi tandr, tanszékvezet, DE, TTK, Alkalmazott Kémiai

tanszék

Célkitiizésiink a _butil—v’ini]-éter egyszerfl, kevert hidridftitdn tartalmi iniciator-rendszerek

jelenlétében térént sztereoreguldris polimerizacidjanak megvalositasa volt.
Kisérleteink sordn a kovetkezd iniciator-rendszereket vizsgaltuk:
K1: AICL,H+TiCls 1:1 (a/n)

K2: LIAIH+TiClg 1:1 (n/n)

Az elsd kisérletsorozatban kinetikai mérésekre is alkalmas kisérleteket végeztiink 235, -40, ill. —
80°C-on. Egy kisérlet sorin négyfcle rendszer kinetikdjat vizsgiltuk, azaz mindkét iniciator-
rendszer mikddését tanulmdnyoztuk tiszta dietil-éierben ill. dietil-6ter és hexdn I:1 ardnyg
elegyében. A sztereoreguldris polimerizdcio megvalositdsdra tett kisérletiink ¢redményet a
kovetkezOképp foglalhatok dssze:

1. 25°-on minden esetben 60% korili érték adédott az izotaktikus polimerhényadra,

2. A hémérsékletet -~40°C-ra csikkentve az izotaktikus polimerhiinyad minden esetben
ndvekedett, maximalis értéke 75% volt {inicidtor-r.: K1, oldészer: hexén-dietil-éter).

3. —80°C-on nem ment végbe polimerizacio a tervezett reakeididd alatt,

A masodik kisérletsorozatban 25, -40 és -60°C-on hajtottunk végre kisérleteket. A hexan-dietit-
éter grany lovabbi médositisival is probaltunk javitani a lképzidott izotaktikus polimer hinyadén,
aminek érdékében az inicidtor-rendszereken is végrehajtottunk kisebb modositasokat. Ezen til
megvizsgaltuk 4 di-terc-butil-piridin (DTBP) hatésit is. Tapasztalataink a kovetkezbk voltak:

Az oldoszerelegy dsszetételénck modositasa egyik vizsgélt homérsékleten sem befolyasolta
kedvezden az izotaktikus polirmerhanyadot.

1. —60°C-on nem ndvekszik. sot kis mértékben csokken az izotaktikus polimerhényad a —
40°C-on kapott éri¢kekhez képest.

2. A K1 iniciator-rendszer mennyiségének ill. kompengnsei aranyinak modositdsa nincs
jeléntds hatassal a képzddt izotakiikus polimerhanyadra.

3. A DTBP hozzaadisa néhany szdzalékkal megndvelte az izotaktikus polimer mennyiseget.




Fél Kornél, V. vegyész
Eotvis Lorand Tudoményegyetem, Természettudoményi kar

Hiromkomponensii aluminium-szilikat hibrid gélek szintézise és
szerkezetvizsgdlata
Témavezetdk: Dr. Sinké Katalin, adjunktus, ELTE TTK, Szervetlen és Analitikai
Kémiai Tsz. .
Dr. Rohonczy Janos, docens, ELTE TTK, Altalanos és Szervetlen Kémiai Tsz.

Hibrid rendszerek eléallitisanak altalanos célkitlizése 10j szerkezettl és ehhez kapesolddéan
nj, specifikus tulajdonsagokkal rendefkezd anyagek kialakitasa. Jelen munkéban‘egy korébban
kifejlesztett, szol-gél modszerrel elSallitont, sok elonyds tulajdonsdgpal rendelkezd (magas
aluminium-beépiilés melletti homogenitas, extrém kis sfirliség, piezoelektromossdg, optikai
atlatsz6sag, amorf pordzus szerkezet, kis hévezetBképesség), 4m torékeny aluminium-szilikat xerg-
ill, acrogél mechanikai tulajdonsagainak javitasa a cél.

Célunk megvaldsitasara polimerekkel otvoztik az aluminium-szilikat alapvézat; poli(vinii-
acetdttal) (PVAc), poliakrilsavval (PAJ és poli(dimetil-sziloxannal) (PDMS). Az elBdllitott gélek
kotésrendszerének vizsgalata szildrd fazisa Al 2°Si MAS NMR spektroszkopidval tortént. A xero-
¢s acrogélek jellemzésére porezitdsmérés, Brinell-keménység-mérés és piezoeiekiromossag-
vizsgdlat szolgalt. '

Az aluminiwm-szilikit Si-kotésrendszerét legkevésbé a PA alkalmazisa befolyisolja. Jo
g]umi-nium-bcépﬁjést fehet elémi a PDMS és a PA géljeiben, a PVAc erésen gétolja az aluminium
kondenzécids reakcioit. A kotésrendszer mérési eredményeibdl kovetkeztetve a szupramolekularis
szerkezetre, a PDMS dtalakitia a gélalkoto vazat, ezekben a hibrid gélekhen a szilikitvdz fraktl
helyett inkabb aggregatumokbdl €pal fel,

Killénb6z8 polimerek alkalmazisa eltérd valtozasokat okozott az egyes tulajdonsagokban.
Aliaténossagban etmondhaté, hogy a vizsgalt Ssszetételekben a polimerek két-, héromszorosdra
ndvelik a xero- €s acrogélek Brinell-keménységét. Az aluminium-szilikat acrogélek nagy porozitis
értékét PDMS felhaszndlasaval lehetett legjobbari megbrizni. A PVAc mellett az aerogélek
piezoelektromos hatdsa elenyészivé valt, a PDMS-gsszetételeké felére csikkent, a PA viszont
megduplazta az aluminiim-szilikdt aerogélekné! mért piezoelektromossigi értékeket. Ennek
jelentdségé az tAmaszija ali, hogy a kis slirliségd, erés piezoelektromos hatasi keramik irant élénk

ipari érdek|ddés tapasztalhatd.

Mark Csaba, V. évf. vegyész és kémia tandr hallgaté
SZTE TTK

Aluminium-oxid in situ feiilletmddositisa humusz-analog réteg szintézisével

Témavezetd: _
Dr. Tombécz Etelka, egyetemi docens, SZTE, TTK, Kolloidkémiai Tansz¢k
A talajban lejitszddé folyamatok szempontjabdl a talaj legfontosabb komponensei a

humuszanyagokkal fedett &svényi {foleg agyagdsvany és oxid) részecskék, az un. szerves-asvanyi

komplexumok. Apgyagisvanyok felilletén a humisz-analdg réteg szintézise  aromdas

kialakuldsat és hatasat vizsgaltam galluszsav/gallat aluminium-oxid rendszerben.

Az aluminium-oxid pH- és ionerdsség-fligpd feluleti toltés dllapotédt, valamint a galluszsav pH-

ionerbsség €s pH-filggését adszorpeids sorozatok mérésével tanulmanyoztam. A Langmuir-tipusi
adszorpcids izotermdakat dsszehasonlitva megdllapithaté, hogy ahol az oxid feltilet déntben pozitiv
toltési AI-OH;+ helyeket tartalmaz, az eclektrolit koncentricid ndvelésével nbvekvd felilleti
toltdssiiriiség elésegiti a gallat meghkotddését. Az elektrosztatikng kdlesonhatds mellett a felilleti Al-
OH helyeken komplexképzddés is lejarszodik, ligandcsere folyamat kovetkeztében OH ionok
szabadulnak fel.

Az adszorpeids kisérletek tapasztalatai és az adszorptivumrdl szerzett informaciok birtokaban
optimalizdlt koérilményeck kozott - figyelembevéve a természeti rendszerek tufajdonsigait is -
elvégeztem a humusz-analég poliiorios rétég szintézisét. Az oxidfelilet dltal katalizdht oxidativ
polikondenzacios folyamat kovetését UV abszorpeids, a felileti szervesanyag kimutatasat DRIFT-
IR és ATR-IR spektrumok meghatarozéaséval végeztem.,

A szerves feliletmddositds az aluminium-oxid részecskéket sztérikusan és elektroszratikusan
stabilizalja, a felolet nulla toltésdllapoténak (p.z.c.) pH-ja cholédik a savas tartomanyba.
Elektroforetikus mobilitas (z€ta-potencidl) mérésével megallapitottuk, hogy @ részecskék széles pH-
tartomanyban negativ t6ltéstivé valtak. Dinamikus fényszéras mérésbél (DLS) és a reolégiai
vizsgalatokbol latszik, hogy a részecskeapgregicid maximuma eltolédik pH~8-rol ~6-ra. A
felilletmédositott  aluminium-oxid tomény szuszpenzidiban a részecskékbdl csak gyengén

osszetartott, konnyen deformalhato fizikai térhald tudott kialakulni.

A szintetikusan kialakitott poliionos réteg alapvetden megviltoztatta az aluminium-oxid feliileti

tulajdonségait. A felitletmodositott termék viselkedése vizes szuszpenziékban hasonlé a talajokbél

kinyert kolloid szerves-dsvaryi komplexumokra jellemzd tulajdonsagokhoz.




Demkd LdszIo, IV, évf. mérndk-fizikus hallgato
BME TTK

Kontaktszégek meghatirozasa szaimit6gépes képanalizissel

Témavezetd: . . .
Dr. Hérvdlgyi Zoltdn, egyetemi docens, BME, VEK, Fizikai Kémia Tanszék

A kontaki nedvesedés ismerete — mely jellemezhetd a peremszépgel — az ipar szimos teriiletén
elengedhetetlen, gondoljunk csak a ragasztdsra, nyomtatasra, festésre... stb.

A peremszig meghatarozdsara t6bb médszer is ismeretes, mint példaul kapilliris emelkedés és
stillyedés moédszere, Wilhelmy-féle lemezes modszet, vagy iilé csepp madszer, Ezen utdbbi esetben
vagy a eseppkontir paramétereibd! szdmoiva (alakanalizis) vagy kazvetlendl, érintd szerkesztésével
(goniometrikusan) hatdrozhatjuk meg a perem- (kontakt) szoget.

Munkam célja egy olyan szimitdgépes program Jétrehozasa volt, amely hatékonyan, gyorsan,
objektiven és a lehetoségekhez mérten minél automatikusabban -alkalmas 1l cseppek esetén
kontakt nedvesedési sz6gek meghatirozasara, vizszintes és dontitt lemezes modszerekkel egyarant.

Az elkésziilt program a peremszogek meghatdrozdsst szamitdpépes képanalizis segitsépével
végzi: megfélelden j6 mindségll cseppképek esetén automatikusan, mig rosszabb mindségl
felvételek esetén manudlis segitségpel félautomatikusan, vagy teljesen manualisan elemezhétjitk a

képeket. Az automatikus képelemzés eldnye az egyszerfisége és gvorsasiga, viszont ehhez

csepplképek gyors elBallitasat, Ellenben a részben vagy teljesen manualis képelemzés segitségével
lehetdség nyilik szélséséges korilmények — pl. rossz fémyviszonyok, képanalizist akadalyozé
kdrnyezeti tényezék... stb. — kozott készitert felvételek analizisére is, melyre a kereskedelmi
forgalomban kaphaté, hasonld céhi programok 'Ee_gt(ib‘bjc nem alkaimazhato. Iy médon sikeriyt
i¢trehozni egy olyan univerzalis képanalizalé programot, mely teljesen mérérendszer figgetlen, €s a
kezdeti e¢lokon talmutatdan alkalmas Gl6 cseppeken kividl tetszéleges kontaktszog meghatdrozasara
a vizsgalt illeszkedési profil digitalizalt képének felhaszndldsdval. Ehhez nincs szikségiink mésra,
mint egy megfeleld nagyitasn és felbontdsi kamerdra, valamint egy szémitdégépbe helyezhetd

digitalizald kartyara.

Lucz Péter, V. évf- mérnoi-fizikus hallgatd
Nemes Beatrix, V. évf. vegyészmérvok hallgaté

Nanorészecskék kblesénhatdsinak tanulményozisa folyadék-gdz
hatdrfeliileteken

Témavezetdk:
Dr. Horvolgyi Zoltan, egyetemi docens, BME Fizikai Kémia Tanszek

Tolnai Gyula okl. vegyészmérnok

A kolloid részecskék kolcsonhatasainak tanulméanyozdsa mindig az érdektodés kézéppontjdban
113, aminek 5 oka a kolloid rendszerek nagy gyakorlati jelentbsége.

Az ilyen irdnyh vizsgélatok jabb lendiiletet kaptak az ut6bbi 15-20 évben, mert szamos kisérleti

bizonyiték azt mutatta, hogy sok esetben nem a DLVO-kélcsonhatdsok, hanem a diszperzids kbzeg

szolvatalé képességével kapcsolatos Um. strukturdlis (hidroféb vonzé és szolvatdciGs taszitd)

kdlesdnhatasok szabjak meg a szolstabilitast.
Kisérleti munkdnk célja a hidratdcids taszité kolcsonhatds szerepénék tanulmanyozdsa

hatarrétegbeli szilika szolokban. Modellanyagként az irodalombél jéi ismert Stober-féle szilikat
valasztottuk, amely azért elonyos, mert a részecskék kozel gomb alakiak -és monodiszperzek,
tovabba felifleti tulajdonsagaik kémiai @ton méodosithatok. A részecskék kolesonhatasait
filmmérleges modszerrel tanulményoztuk, amely az irodalomban nem ismeretlen ugyan, de
lehetdségeit korantsem hasznaltak ki.

Munkénk sorin kézel gbmb alakd, kb. 40 nm dtméréji szilika részecskek alkoszoljat allitottuk
elé. A részecskek feliiletét szililezéssel médositottuk (hidrofobizaltuk), igy az eredeti (hidrofil
részecskéket tartalmazé) szol mellett — Bsszehasontitd vizsgalatok céljdbdl - eldallitottunk erbsen
hidrofob részecskéket tartalmazoé alkoszolt is.

A filmmérleggel meghatérozott oldalnyomas — teriilet izotermdk, valamint Brewster-szog
mikroszkopos felvéielek alapjan igazoltuk, hogy a hidrofil részecskék gyengén koheziv
(mono)réteget képeznek vizfelszinen, igy filmmérleges médszerrel meghatérozhatd a részecske -
részecske (eredd) taszité kdlcsonhatdsi energia. A kisérletileg meghatarozott kélesGnhatdsi energiat
Bsszehasonlitottuk a DLVO-elméleten alapulé modellszdmitisok eredményével, amibdl azt a
kovetkeztetést vontuk le, hogy a részecskék kozvetlen dsszetapaddsat (a gyengén koheziv rétegben)

egy nagyon jelentds hidraticios taszitis gétolja meg, tovibba becsiiltik a stabilizalé vizfilm

vastagsagat is.




MMEKO9
Tejsav-kaprolakton tipusii kopolimerek vizsgalata MALDJ —~ TOF - MS
maodszerrel.

Béni Aron, IV, vegyész, Debreceni Egyetem, Alkalmazott Kémia Tanszék
Témavezeté: Dr. Kéki Sandor, egyetemi adjunktus
Napjaink polimerkémiai kutatasainak egyik f& irdnya z kitlonbozé biologiailag lebonthato,
biokomnpatibilis mianyagok eidallitasa és vizsgilata. E téméban ismert a polilaktid és a
polikaprolakton, amelyek bioldgiai leborlasakor széndioxid és viz keletkezik.

Ezen anyagoknak, illetve szdarmazékaiknak, mint lebomls mitanyagoknak gyakorlati
Jelentoséguk van az élelmiszeripari, gygyszeripari és csomagoléipari fethasznalaskor.

A vizsgalt kopolimereket polilaktid €s kaprolakton kiilonbozs ardnyd keverékeibdl allitottunk
eld, 150 °C-on, 24 6rén keresztiil kevertetve, N, atmoszfériban. A képzédott kopolimer szerkezetét

az aldbbi dbra mutatja be.

o o ‘
: ICH, TH:
m (j+ H%D"—CHH—E%OH—D— H"FWCH_E o/v\\/\ﬁ oH
[+] o 5 o] \ o .

A vizsgilataimk célja, hogy pontosan meghatirozzuk a reakcit soran kefetkezé vegyitletek

<

tsszetételét, ezek ardnyat a reakcidelegyben.

Munkénk sorén a tejsav-kaprolakton kopolimereket vizsgaltunk MALDI-TOF (Matrix Assisted
Laser Desorption / fonization — Time OF Flight) tomegspekirométerrel, mely kivaléan alkalmas
makromolekuldk vizsgalatdra, A médszer segitségével megéllapitotiuk, hogy milyen mértékben
ment végbe a kopo]imerizééié, valamint meghatéroztuk a termékek Ssszetételét.

Vizsgalataink atapjan a keletkezett termékek, toleg ketté-harom kaprolaktim és 6t-hét polilaktid
egységbol 4llo kooligomerek. Eddigi tapasztalataink szerint a e-kaprolakton feleslegében végzett
reakcié twbb kooligomer terméket eredményezett, mint a po‘li_lakt’id feleslepében végzett reakcio. Ez

utobbi esethen azonban t6bk homooligomer volt a termékben.

€s-sikeriilt heterotelekelikus oligomereket claallitanunk.

MMKO10
Csobdn Gyula, V. évf. vegyész hallgaté
DE TTK

Heterotelekelikus propilén-karbonit oligomerek elésllitisa fenollaf és
fenolszirmazékokkal

Témavezetd: N
Dr. Deak Gyorgy, egyetemi adjunktus, DE, TTK, Alkalmazott Kémiai Tanszék

Celkitfizéstink propilén-karbonét oligomerizacidjanak fenol/bazis, illetve fenolszarmazék/bazis

iniciitor rendszerrel toriéné megvaldsitdsa volt.

O
0 ke 9 §H
—Q0OH+ 0O o—— 0+4CH;—CH~-0—C—0pCH,—CH—0-+H
) / -mCO, :

m

Fenol inicialt oligomerizacié: A reakciét 160 °C-on propilén-karbonat:fenol:KHCO; = 4:1:0,03
mdlarany mellett hajtottuk végre, A vizsgalatok szerint;
A fenol/KHCOs rendszer alkalmas propilén-karbonat oligomierizacidjtnak iniciglasdra.
A legelst monomeregység kapesolédasa viszonylag gyors, de a fenoldt teljes elfogydsa
utdn a reakeio lelassul.
A monomeregységek kapesolddasa éter- és karbonatkstésen keresztil is megvalosulhat.
Az oligomerizacids reakeio melleit lejatsz6dik az olgomerek kondenzaciés reakcidval

torténd dimerizacidja, valamint a direkt inicialdssal lejatszodé oligomerizacic.

Az ezt kivetd kisérletsorozatban azt vizsgaltuk, hogy a kisérleti koriilmények: a reakcioidd, a
monomer:fenol ardny. a baziskatalizator mennyisége és minbsége, valamint a hémérséklet, milyen
hatdssal vannak a reakciora. A vizsgdlatok sorin megaliapitoituk, hogy a reakci6idével a
polimeriziciofok, a karbondt- és éterkétések aranya és a dimerizélédott oligomerek aranya
maximumgdrbe szerint valtozik. A monomer:fenol arény novelésével a polimerizaciéfok novekszik.
A himérséklet és a bazis koncentricidjinak névelésével a karbonatkdtések valamint, a

dimerizalédott termékek ardnya csokkenthets. Kulonbdzo baziskatalizatorok alkalmazasgval

Jelentdsen befolydsolhatd az oligomerizaciss reakeid lefutdsa,

A propilén-karbondt oligomerizaciéjdt mas fenolszdrmazékok alkalmazdsaval is megvalositottuk




Zsebi Zoltdn V.évf. vegyész hallgato
ELTE TTK

Iniciatorok és nukleofil adalékok hatdsa a hipereldgazasos polisztirol szintézise
sordn

Témavezett:

Dr. Ivan Béla, egyetemi magantanar, ELTE TTK, Kémiai Technolégiai és
Kornyezetkémiai tanszék, tudoméanyos osztalyvezetd, MTA KKKI, Polimerkémiai és
Anyagtudomanyi Osztaly

A tudoményban €s az iparban —rohamosan ndvekvd szerepitk miatt— napjainkban jelentdssé valt

az érdeklddés a hiperelagazdsos polimerek irant. A hiperelagazisos polimerek olyan
makromolekulak, amebyekben linearis lancszegmensek véletlenszeril kapesoldddsaval nagyfokn
eligazotisaggal rendelkezé molekuldk jonnek létre. Tlyen médon nagy molekulatbmegi, de
viszonylag kis viszkozitdsi polimerek képzidnek, melyek felilletén nagyszdmd funkcios csoport
foglalhat helyet.

E dolgozat témija egy olyan kisérletsorozat, melynek soran az inicidtor és a nukleofil
adalékanyag valtoztatisaval vizsgaltuk a korilmények hatdsat hiperclagazasos polisztirol
szintézisében. Az j —hipereldgazésos polimer eldallitisira eddig meg nem alkalmazott- modszer
lényege, hogy sztirol monomert alacsony homérsékleten, dikiér-metdn és hexdn illetve diklér-metén
és metil-ciklohexan olddszerek 40:60 V/V% ardnyl: keverékében, alkalmas inicidtor—, nukleofil
adalék— és TiCls koinicidtor jeleniétében karbokationos middon polimerizaltunk. A reakci6 sordn
kétféle inicidtort: 2-klor-2-fenil-etdnt (PhELCly és 2-klor-2,4,4-trimetil-pentant (TMPCL), és
négyféle nukleofil adalékot: tetrametil-etilén-diamint (TMEDA), 2,6-di-terc-butil-piridint (D{BFP}),
dimetil-acetamidot (DMA) €s DIBP/DMA keveréket alkalmiaztunk. Az dsszes kisérlet soran nagy
elagazotisdgi foki, nagy molekulatdmeglh polimert kaptunk. A vett mintdk analiziscre
gélpermedcids kromatografidt (GPC) és NMR spekiroszkopiat alkalmaztunk.

Eredményeink azt mutatjdk, hogy ennek az irodalomban még le nem irt moédszermek az
alkalmazdsa soran mind a killonbdzd inicidtorok, mind pedig a nukleofil adalékok eltérd
eredményeket szolgaltatnak, Ezek a kisérletek lehetéséget biztositanak a hiperelagazasos polisztirol

szintéziséhez optimalis koriilmények megaliapitasara.

Toth Kalman, I évf vegyész hallgato
ELTETTK
Poli(poliizobutilén-metakrilit) polimakromer szintézise

Témavezetd:

Dr. Ivan Béla, egyetemi magantandr, tudomanyos osztalyvezet, ELTE, TTK, Kémiai
Technoldgiai és KornyezetKémiai Tanszék, MTA Kémiai Kutatokdzpont, Polimer
Kémiai és Anyagtudomanyi Osztaly

A kvaziéls karbokationos polimerizacio kivédldan alkaimas szdmos vinil monomer
polimerizécitjéra. Ezeknek a folyamatoknak a kutatdsa soran az utdbbi iddben elért eredmények
lehetové teszik jol definidlt szerkezetil sziik eloszlash polimerek elballitasat.

Munkank elsé Iépéseként monofunkcids, wvagyis egy reaktiv végesoporttal rendelkezd
poliizobutilént (PIB) Aallitottunk eld izobutilén kvaziélé karbokationos polimerizicijaval.
Inicidtorként  2-klér-2,4,4-trimetilpentant  hasznéltunk, mivel ez a vegyillet alkalmas a
lancnivekedés elinditisira oly mddon, hogy a monomerek kapcsolédasa csak a keletkezd
karbokationhoz tgrténjen. Alliltrimetil-szitdnnal kvencselve a reakciét allil végii poliizobutilént
nyertink. Az allil végesoportot hidroboralassal hidoxil csoporttd, majd ezt metakriloil-kloriddal
észterezve metakrilat véglh poliizobutilént (PIB-MA) allitottunk eld. A kapott PIB-MA
gélpermeacits kromatografidval (GPC) meghatirozott szamétlag molekulatdmege: M,;=1220 &s a
polidiszperzitdsa: M. /My=1,01 lett.

A metakrilit végii PIB makromer el0allitisara azért volt sziikség, mert a metakrilat csoport egy
olyan végcsoport, amely tovabbi polimerizaciéra alkalmas, igy gyékés hemopolimerizacidval
polimakromert lehet elbdllitani. Az irodalomban mindeziddig le nem int sziniézist, a
poli(poliizobutilén-metakrilat) eldallitasat kiséreltik meg. Kisérletiinkben AIBN iniciatort, benzol
oldészert, és hosszd reakci6iddt alkalmaztunk. Ezt kovetden a képzédott termékhez inhibitort
adtunk, majd ezt GPC-vel és 'H-NMR spektroszkopiaval analizaktuk. Az igy kapott eredmények
arra utalnak, hogy a PIB-MA makromenomer az alkalmazett koriilmények koztitt kézel kvantitative
nagy molekulatdmeg polimakromerré alakult. Az ilyen anyagok varhatéan reolégiai moédositd
anyagként, nanoszerkezefek Osszetevoiként, viszkozitisszabalyozé olajadalékként stb. keriiTheinek

felhaszitalasra.




MUAK3
Nagy Zsuzsanna Tamara, ELTE TTK V. vegyész
Palfi Viktéria, ELTE TTK IV. vegyész

Allil végesoportot tartalmazé mono- és difunkeiés poliizobutilén szintézise
kvaziélé karbokationos pelimerizaciéval és kvantitativ 6zonolizise

Témavezetd: Dr. Ivan Béla,

egyetemi magantanar, ELTE TTK, Kémiai Technolégiai és Ké&rnyezetkémiai
Tanszék, tudomanyos osztilyvezetd, MTA KKKI, Polimerkémiai és
Anyagtudomdanyi Osztily

. Az utébbi években jelentésen megnétt mind a tudomanyos, mind pedig az ipari érdeklddés a
funkeids végesoporttal rendelkezé  poliizobutilének (PIB) irant. A kvéaziélé karbokationos
polimerizdcié lehetdséget nyljt elére meghatérozott atlagos molekulattmeghi &5 kivant
végesoportokkal rendelkezé PIB-ek szintézisére, melyek felhasznalhatk mint olajadalékok,
szerkezeti anyagok, illetve alapanyagok tovabbi makromolekuléris szerkezetek szintéziséhez,

Munkank elsté fazisiban izobutilén kvéziélé karbokationos polimerizacidjaval olefin végi
poliizobutiléncket  (mono- és  difunkcis) szintetizaltunk  direkt  kvantitativ lancvégi
funkcionalizalassal. Funkcion.alizé!észerként allil-trimetilszilant hasznaltunk. A reakcié l-pri)pén
{allil) lancvéget eredményezett,

Vigsgiltuk ennek a  wvégcsoportnak a tovdbbalakithatdségit, elsdsorban oxo csoport
kialakitdsdnak a lehetoségét. Megkiséreltik a szintetikus szerves kémiai gyakorlatban ismert
6zonidos étal'akitést az altalunk eléallitott allil végii poliizobutilénekre alkalmazni. Kisérletsorozatot
vegeztiink, hogy megéllapitsuk az ézonolizis termékdsszetételének idé & hémérsékletfigpését. Az
6zonidos lebontas folyamatat spektroszkopiai ( 'H-NMR, FTIR } és kromatogrifids (GPC)
madszerekkel kivettitk.

A polimer lincvég atalakitdséra az elézé dolgozatunkban bemutatott és jelenlegi eredményeink
azt mutatjdk, hogy a kettoskistést tartalmazé poliizobutilén 6zonolizissel kvantitative atalakithats, A
reakcid 6zonid, kis mennyiségben karboxil és aldehid tipust intermedierje izol4lhiaté, melyek ismert
reakcidkkal tovabb modosfthatdk, Mostani funkank sorn oxidacidval, melegités kizben karboxil
végesoporttal rendelkezd poliizobutilént allitotturk el6. A karboxil végesoportot kvantitative és
100%-ban tartalmazza a poliizobutilén, Tudomésunk szerint a szakirodalomban €z az altalunk
kidolgozott 0 eljards miég nincs lefrva,

Difunkciés (telekelikus) PIB-t is eldallitottunk, és vizsgiltuk dz Ozonolizis hatdsat a
molekulatdmeg véltozésira, amely az inicidtor bomldsabo! szarmazik. Kikisérieteztik azokat a

koriilményeket, amelyek sordn ez a nem kivant mellékreakeis elkertithetd,

Palfi Viktoria, ELTE TTK IV. vegyész
Nagy Zsuzsanna Tamara, ELTE TTK IV. vegyész

Olefin végesoportot tartalmazé poliizobutilének szintézise kviziélo
karbokationos polimerizicioval és kvantitativ 6zonolizisiik

r

Témavezetd: Dr. Ivan Béla, .
cgyetemi magéntanar, ELTE TTK, Kémiai Technoldgiai és Kérnyezetkémiai
Tanszék, tudomdnyos osztalyvezetd, MTA KKKI, Polimerkémiai és
Anyagtudomdnyi Osztdly

Az utbbbi években jelentbsen megnétt mind a tudomdanyos, mind pedig az ipari érdeklédés a

funkcids végesoporttal rendelkezd poliizobutilének irdnt. A kvaziéls karbokationos polimerizacio

lehetdséget nydjt elbre meghatirozott atlagos molekulatdmegli és I{f{'éiht"'végcsoponokkal

rendelkezd poliizobutilének szintézisére, melyek felhasznalhatok tobbek kozott mint olajadalékok,
szerkezeti anyagok, illetve alapanyagok tovibbi makromolekuldris szerkezetek szintéziséhez.

Munkénk els fazisdban izobutilén kvaziéld karbokationos polimerizdcitidval kéiféle olefin végil
poliizobutilént szintetizaltunk direkt kvantitativ lancvégi funkcionalizaldssal. Az egyik esetben 1,1-
difenil-etilént , a masikban pedig allil-trimetilszilarit hasznéltunk. Az elst reakcié 1,1-difenil-etenil ,
a masodik pedig 1-propén (allil) iancvéget eredméryezett,

Vizsgaltuk ezeknek a végesoporloknak a tovabbalakithatdsipat, azaz tovabbi kivant
végesoporiok szintézisének, elsdsorban oxo csoportok kialakitdsanak a lehetBségét. Az ilyen
csoportokat . tartatmazé  poliizobutilének, példdul kendolaj adalékanyagként alkalmazhatok.
Megkiséreltilk a szintetikus szerves kémiai gyakorlatban ismert ézonidos lebontdst az altalunk
eléallitolt  olefin véglh poliizobutilénekre alkalmazni. Az dzonidos lebontds folyamatat
spektroszkopiai modszerekkel (ph.: 'H-NMR, FTIR) kévettitk.

A polimer lancvégek dtalakitisara az irodalomban ezzel az eddig még le nem irt médszerrel
kapott eredményeink azt mulatjak, hogy a kettdskotést tartalmazé poliizobutilén szobahdmérsékleti
dzonolizissel kvantitative atalakithat6. Az allil végit paliizobutilén esetében a reakcit dzonid tipust
intermedierje izolalhat6, és ez ismert reakciokkal tovabb modosithatd. Kvantitativ redukciéval
példaul aldehid lancvéget tartalmazd poliizobutilént szintetizaliunk. Kisérleteket folytattunk més
tipusit végesoportok kialakitisdra is (pl.: karboxil-csoport ). Az ézonid végcsoportot tartalmazd
poliizobutilén exidacidjaval karboxil végesoportot is tartalmazé PIB szintetizdltunk. A 1,1-difenil-

etenil végii polimer esetében az 6zonolizis kvantitativ 4tatakuldst eredményezett PIB-COOH-va.




Marton Andrea, V. évf. vegyészmérnsk hallgats
BME VEK
Amménium-polifoszfit alapi felhabosod6 égésgatlo rendszerek vizsgilata

Témavezetd:

Dr. Marosi Gydrgy, egyetemi docens, BME, VEK, Szerves Kémiai Technolégia
Tanszék

cstkkent éghetosége, esetleg teljes égésgatohisdga.

Kisérleti munkdm célja az volt, hogy a felilletmddositas médszereinek alkalmazdsdval, és
hatékonysdgnsvelé  komponensek  beépitésével  hozzajaruljak olyan stabil és hatékony
halogénmentes égésgétlé adalékrendszer kialakitdsdhoz, amely egyszerli technolégiaval kedvezd
aron elballithatd, €s bizonyos teriileteken draga miiszaki mitanyagok helyettesitésére alkalmas.

A stabilitas javitdsa érdekében kétféle feliletmédositasi modszert dolgoztam ki: hidrofob réteget
alakitottam ki a polifoszfat feliiletén, illetve stabilizalé molekularészt épitettem be. A stabilizalé
adalékok megkstidését XPS vizsgalattal bizonyitottam, a hidro-termikus stabilitis javulasat pedig
termogravimetrias és konduktometrids vizsgalatokkal tamasztottam ald.

A hatékonysdg novelése érdekében az égésgatlé  adalékokat szinergetikus  hatdsd
segédanyagokkal kombindltam. A lingaliosdg novekedését éghetdségi vizsgalatokkal (oxigénindex,
UL 94) mutattam ki.

A mianyagok alkalmazdsi teritieteinek jelentds részénél alapvet kovetelmény a termékek ‘

MUAKG
Asztalos Mdria, Kovdes Emese vegyész IV. éyfolyam
ELTE-TTK, MTA-KKKI

Aszimmetrikus telekelikus polisztirol szintézise kviziéldé atomitadasos gyokis
polimeriziciéval

Témavezetd: Dr. lvan Béla, tudomanyos osztélyvezetd, egyetemi magéantanar

A kvazidld polimerizaciés folyamatok a kutatdsok legfrissebb eredményei szerint a
makromolekula-tervezés leghatékonyabb eszkozel. A kvaziéld folyamatokon belil az 1995-ben
felfedezett atomatadatasos gyékﬁé polimerizacié (ATRP) jelentdsége annak koszonhets, hogy igen
nagyszami monomerre alkalmazhatd, és termékként viszonylag szilk molekulatdomeg-eloszlast és
jOl definialt szerkezettel rendelkezd polimer kaphatd.

Kisérleteink soran harom 0j iniciatormolekula alkalmazasa révén sztirol kvaziéld atomatadasos
gy6kos polimerizacidjaval megkiséreltik a makromolekuldk mindkét végén funkciés csoportot

tartalmazd, n. aszimmetrikus telekelikus polisztirol eldallitisat, A kovetkezd iniciatorokkal

. végeztik a kisérleteinket:  etil-2-brompropionat, terc-butil-o-brémizobutirat &5 metil-o-

brémizobufirat. Ennek kszdnhetSen hdrom kiillonbozd, az inicidtor alkilcsoportjanak megfeleld
furkeios csoportot sikerflt beépiteni a polimerbe, mebymek masik végén az iniciatortd] szarmazdé
bromatom helyezkedik el. Masodik iépésként a lancvégi brématomot cseréltiik le a terc-butil-
izobutirat kezdd csoporttal rendelkezd poltmereken. Ehhez allil-trimetilszilannal karbokationos
reakcioval mddositottuk az 1-brdm-1-feniletil végesoportot, és igy allilcsoportot €pitettiink be a
makromolekulakba.

Az iniciatorokiol eredd funkcids csoporiokat, valamint a végesoport-modositas sordn beépitett
allilcsoport jelenlétét a polisztirol molekulikban 'H-NMR médszerrel ellendriztik. A spektrumok
elemzése soran megéllapitotiuk, hogy a végesoport modositas kvantitative zajlott le, és a savas
reakcioktritlmények hatdsara a terc-butil csoport lehasadt a molekula masik végérdl. Igy azon tal,
hogy az iniciatorként alkalmazott molekulakat az irodalom szerint mi hasznaltuk elészér sztirol
kvaziéld atomatadasos polimerizacidjara, sikeriilt olyan U polisztirolt szintetizalnunk, melynek

egyik végén izovajsav-csoport, a masik végén pedig allilcsoport talalhato.




MUAK7

Molndr Tamds V.évf. vegyész hollgats
ELTETTK

Uj inicidtor és kontroll lehetéségek a sztirol kvaziéls atomatadasos gyikis
polimeriziciéjaban
Témavezett:
Dr. Ivén Béla, egyetemi magantanar, ELTE TTK, Kémiai Technolégiai és
Komyezetkémiai tanszék, tudoményos osztélyvezets, MTA KKK!, Polimerkémiai és
Anyagtudomanyi Osztaly |

Dolgozatom a sztirol gyokos polimerizacidjénak kériilményeivel foglalkozik. Vizsgalédasaim

soran  az inicidtor, az oldészer illetve a katalizdtor polimerizaciéra kifejtett  hatésait
tanulmanyoztam.

A kisérleti anyag egy altalam végzett, nyolc plussz 6t kisérietbé! allé kisérletsorozat, ahol is
vizsgiltam a fenti tényezék egylittes illetve egymaguk #ital okozott behatisait A vizsgalatok
kozben felmerilt egy esetleges 4 —irodalomban nem szerepl- imicidld hatast molekula
iniciatorként valo szerepeltctése. Az ot kisérletbdl 411 kisérletsorozat a fenti sejtést volt hivatva
tisztazni,

A vizsgalt polimerizacié a sztirol polisztirolt credményezé kvézidld atomdtadasos gyokos
polimérizacidja; a vizsgalt oldészer a xilol, mint lehetséges kizeg a polimerizicidhoz; a katalizator
egy ~gy6kds polimerizicional megszokott médon— réz-klorid 2,2 bipyridil komplex. Iniciatorként
2~k[6r—2,4,4-§rimeti!-pentént (tovdbbiakban: TMPCY) alkalmaztam. A TMPCI inicidlé hatdsa mér
ismeretes volt mds —példaul karbokationos— mechanizmusti  polimerizacicknal, de gydkos
iniciatorként vaio alkalmazasara eddig nem keriilt sor. '

A mintdk analizisc gélpermescics kromatografiaval {GPC) illctve NMR spekiroszkdpidval
tortént.

A kapott eredmények arra engednek kovetkeztetni, hogy az olddszerként hasznélt xilol csokkenti
a polimerizacié hatasfokat. Tovabhi credmény, hogy amennyiben & katalizatorként zlkaimazott
komplexbd! kihagyjuk a bipyridilt (vagyis CuCl wegyedill” van je]én), akkor a polimerizaci6
hatésfoka drasztikusan csokken. A harmadik —&s egyben legmeglepdbb— eredmeény, hogy a TMPCI

alkalmazhatonak latszik gyokos inicidtorként,

Haraszti Mdrion, V. évf. vegyészhallgato
ELTE TTK, MTA KKKI

Amfifil Kotérhalék
Témavezetd: Dr. Ivan Béla, egy. Magéntandr, ELTE TTK Kémiai technolégia és

kbrnyezetkémiai tanszék, MTA KKXI

Az irodalombél Aattekintd Osszefoglalist készitettink az amfifil kotérhalékrél, melyben
részletesen targyaljuk tulajdonsigaikat (morfoldgia, felitleti sajatsdgok, biokompatibilitas,
mechanikai tulajdonsdgok, duzzadasi viselkedés, gydgyszerkibocsatas). Osszegzést készitettiink az
eddig elballitott amfifil kotérhalokrol, feltiintetve szintézisiik leglényegesebb jellemzéit. A kiséileti
részben részletesen lefrjuk egy &ltalunk elSéllitott amfifil kotérhalé (poli(metakrilsav)-I-
poliizobutilén) szintézisének menetét. Ezt a térhalot, illetve komponenseit tobb analitikai
médszerrel vizsgiltuk ('H-NMR, GPC, elemanalizis, duzzasztasi kisérletek, DSC, TG), ezek
eredményeil kiértékeltlik és értelmeztik. Az eredményck az ¢lozetes feltételezésekkel dsszhangban
voltak: kimutativk , hogy vaidban sikerilt egy olyan kotérhalét létrehoznunk, melyben a
poli(metakrilsav) és a poliizobutilén szegmensek kovalensen kotédnek egymdshoz, és amely ezaltal

az amfifil kotérhialokra jellemzd kilonleges morfoldgiai, mechanikai, és duzzadasi tulajdonsagokkal

rendelkezik.




Sdnta Zsuzsa, V. évf vegyészmérnak hallgatd
BME Vegyészmérndki Kar

Virhatéan P - laktamazgatl hatdsi kondenzalt B-laktdmok sztereoszelektiv
szintézise

Témavezet:
Dr. Nyitrai Jozsef, egyetemi tanir, BME Vegyészm, Kar, Szerves Kémia Tanszék

A P-laktam gyiirit tartalmazo antibiotikumok karrierje Fleming 192%-es kozismert
felfedezésével kezdBdott. A penicillinek kezdeti vezets szerepiket médra mis f-laktim
vegylleteknek adtak at rezisztencia kialakuldsa miatt. A kutatasok ezért egyrészt {tjabb, stabilisabb,
antibakterilis aktivitdst mutatd vegyilletek kifejlesztésére iranyultak, masrészt a B-laktamaz-enzim
inhibitorainak elballitasara. Kiemelkedoen j6  hatisinak talalték a tienamicint, mely

szélesspektrumi antibiotikum és f-laktamaz enzimmel szemben viszonylag stabil.

Az altalam elddllitani kivant vegyiilet egyarant tartalmazza a tienamicin hidroxietil oldallincat és

a 2-izoxacefémvizat. Ez utobbi vegyllletcsalad néhiny tagja mindkét hatdst mutatja. Ezért

antibakteriglis Esfvagy B-laktamazgatlo hatas fellépése lehetséges.
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2-lzoxacefémvaz szintézisére ismert cljarasok a mi esetiinkben nem voltak alkalmazhatoak,

mert csak 7-es helyzetben aminocsoportot tartalmazo vegyiiletek {vagy azok acilezett

szarmazékainak) el6allitasara alkalmasak, és racém vegyiiletekhez vezétnek. Ezért 0j eljaras
kidolgozdsa volt szitkséges. Bizonyitani kivantuk, hogy a kifejlesztett eljaris dltalanosan

alkalmazhaté, és igazo]ni hogy ba’mne!yik sztereoizomer elgallithaté ezen a médon mcgfelek’i

a fenti termék egyik sziereoizomeri¢hez vezets kulcsmtermediert, melynek térszerkezete

egyertelmilen meghatdrozza a végtermékét. A kapott termékek enantiomertisztasdgat optikai

forgatdsméréssel, valamint az egyik intermedier termék kristdlyainak ronigendiffrakcios

vizsgalataval igazoltuk, A reakcidsor megerdsiti azt a sejtést (mely eddig csak az alanin esetén volt

bizonyitva), hogy az aminosavak aminocsoportja més esetekben is retenciéval cserélhetd le
halogénre.

ORGA2
Csdvds Magdolna, okl. matematika-kémia tandr
MTA-DE-TTK

Szénhidrit ligandumok szulfonsav analégjainak szintézise

Témavezetdk:
Dr. Liptak Andras, kutatécsoportvezetd, MTA-DE, Szénhidratkémiai Kutatdcsoport
Dr. Borbas Aniké, tud. fémunkatars, MTA-DE, Szénhidratkémiai Kutatécsoport

Az 1990-cs években a fehérje-szénhirat kolesonhatésok vizsgdlata sordn keriiltek a kutatok

érdeklédésének elfterébe a sejtadhézios molekuldk csalddjdba tartozd szelektinek és a szelektinek
oligoszacharid liganduma a szialil Lewis X tetraszacharid (sLe), amely egy szislsavval ill.
fukdzzal glikozilezert N-acetil glikézamin. A szelektin-sLe™ kolcsonhatasnak fontos szerepe van
autoimmun mepbetegedések, rakos elvaltozdsok kialakuldsiban. A sLe™ aktiv kothelyeinek
feltérképezése utan indultak meg az analdg vegytiletek szintézisére, szelektin-antagonista szerek
eléallitisara irdnyuld kisérletek.

Tovabbi jelentds eredmény a glikokonjugitumok vizsgalataban az a felismerés, hogy a
gyomorfekély kialakuldsa részben bakteridlis eredetfi. A betegség ltrejstiében a Helicobacter

pylori nevil baktérium jatszik szerepet, amely a gazdasejt felitletén levé szénhidrat ligandumokhoz

kotodik, ezek egyike a 3'pozicidban szialilezett lakidz. Helicobacter pylori teceptor antagonista

szerek el6atlitasaval a gyomorfekély gydgyszeres kezelésére nyilna lehettség.
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Mindkét emtbitett fehérje-szénhidrat kolcsonhatds kialakuldsdban donté szerepe van a

szidlsav jelentétének. Kutatdcsoportunk célul tiizte ki a sLe® tetraszacharid és a 3"-szialilezett
lakioz szulfonsav analdgjainak szintézisét. Az elgondolast motivalta az a tény, hogy a szulfonsavak.
a megfelelé karbonsavnal erdsebb savak, igy ezen analégokiol nagyobb biologiai aktivitds varhato.
Mumkam sordn tobbek kdzott egy szelektin-antagonista (1) és egy Helicobacter pylori receptor-

antagonista (2) vegyiiletet allftottam eld:




Borbds Eszter
ELTE Szerves Kémia Tanszék

Uj fluorofil vegyiiletek tervezése és szintézise

Témavezeto_
Dr. Rabai J6zsef

A fluoros kétfézisi kémia (FBC) bevezetése 6ta egyre nbvekvo figyelmet élvez, ami azzal
magyarazhatd, hogy koncepciondlisan 0] megoldist kingl katalizitorok és reagensek
visszanyerésére, immobilizaldsara. Ezekben az eljarasokban a perfluorozott siénhidrogénck
killonleges tulajdonségai fontos szerepet jatszanak

A "fluoros” Lifejezés a "vizes” kifejezéssel analGg, magas fluortartalm vegyiiletre utal.
Fluoros oldészerek szerves oldészerekkel gyakran két folyadékréteget alkotnak, mely magasabb
homérsékleten egvetlen fazissa vatik, A Jelenség lehetové teszi a reakcidk homogén koriilmények
kizbtti lejatszodasat, és a termékek €s a katalizatorok egymastdl vald elvilasztasat.

Az ELTE Szerves Kémiai Tanszékén megfigyeltek, hogy fluorefil vegyiiletek hatékony
szintézise hosszabb perfluoralkil-lancok és a legrovidebb perfluoralkillanc (trifluormetil) egyideju
alkalmazésival valosithaté meg, Az ilyen médon kapott (Rf)x(CFg,)yL tipust vegyfiletek viszonylag
kisebb méltdmeggyarapodds mellett megfelels fluoros megoszlasi hanyadossal és oldhatésaggal
rendelkeznek.

Diakkéri munkam jabb fluoros modellvegyiiletek  szintézisére &s fazispreferenciajuk
meghatarozasdra irdnyult. Ezen beltil trifluormetil-csoportban ds, illetve rovid perfluoralkil-lancot
tartalmazd szubsztituensek (pl. (CF;1C0, CF;0, CF38, (CFCF;CF,CF,)N, stb) beépitésére
alkalmas reagenseket és eljarasokat dolgoziam ki. Valamennyi eloallitott vegytileteket jellemeztern,
€s meghatéroztam a flugrofilitisukat. (szzehasonlitd fluorofilitasi vizsgalatokat végeztem hasonld
szerkezetl vegyilletekkel,

Az altalam elodllitott vegyiiletekkel bovitett fluorofilitas-adatbazisra eépiilo, a fazispreferencia és
a molekulaszerkezet kozotti Ssszefiigpést lefré QSPR modell varhatoun segfteni fogja 0jabb

fluorofil katatizdtorok, ligandumok és reagensek hatékony tervezését és szintézisét.

ORGA4

Szabé Zoltdn, [11.évf. vegyész hallgats-11.évf. angol-magyar szakfordité
MTA-DE-TTK

Glikozidok 2-naftilmetilén-acetéljainak szintézise és hidrogenolitikus
atalakitasuk 2-naftilmetil-(NAP)éterekké

Témavezett:
Dr. Lipték Andras, kutatécsoportvezets, MTA-DE, Szénhidratkémiai Kutatécsoport
Az acetal védécsoportok rendkivil fontosak a szénhidratkémisban, mivel a polifunkcids cukor

molekuldn egyszerre két szabad hidroxil-csoport védelme valosul meg. Ugyanakkor az acetalgyiirG
mindkét oxigénatomja iranydbd] tamadhaté kulonbozd reagensekkel, s igy kétféle regioizomer
szérmazek allithatd eld. Az acetdlgytiriik tagszamétd] filggden az acetalképzd reagensek dioxén és
dioxoldn tipus gyfirliket alkothatnak. Ezen gyiiriis acetdlok reduktiv nyitasakor kiilénbézéen
szubsztitualt cukrokhoz juthatunk: az egyik OH-csoport felszabadul, a masik éterrel védeit. A 4,6-
benzilidén-acetalok esetében a dioxén gyfirlt szelekiiv, reduktiv nyitdsdnak irdnya fiigg az
alkalmazott reagenst6l, s igy a 4-O-benzil-éter/6-OH vagy a 6-O-benzil-éter/4-OH szirmazékot
kapjuk. A dioxolan tipust benzilidén-acetdlokndl a gyfiriinyitds irdnyat az acetdlos szénatom
konfiguracidja szahja meg.

Az irodalomban ¢ddig még ismeretlen 2-naftilmetilén-acetalokkal védett cukorszarmazékokat
Allitottunk el§ acetaleserés reakcioval, majd megvizsgaltuk hidrogenolizisiiket. Az acetalképzés
minden esetben kivilé hozammal mitkadstt és a gylirimyitas szelektivitdsa teljesen megegyezett a
benzilidén-acetalok esetében tapasztaltakkal. A 2-naftilmietilén-acetdl hidrogenolizise szelektiven
végrehajthatd benzilidén-acetdl jelenlétében is. A 2-naftilmetilén-acetalbé! nyerhetd 2-naftilmetil-
{NAP)cter a legtéihb, szénhidratkémidban alkalmazott védéesoport mellél eltavolithaté szelektiven,

gyorsan ¢s egyszerlien: oxidativ tton DDQ-val, valamint reduktiv tton katalitikus hidrogénezéssel.
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Irodalom: A. Liptak, A. Borbds, L. Ynossy, L. Szilagyi, Tetrahedron Letters 2000, 41, 4949




Csékei Mdrton, I1Lévf vegyész hallgatsé
ELTETIK

Axidlisan kirdlis vegyiiletek enantioszelektiv szintézise

Témavezetd:
Kotschy Andras, adjunktus, ELTE, TTK, Altalinos és Szervetlen Kémiai Tanszék

A természetben uralkodd, négy kiilonbozd szubsztituenst hordozd szénatom kdrnyezetében
kialakulé kiralitds mellett mind az alkaloidok korében, mind a szintetikus vegyiiletek kozott
elterjed! az egyszeres kistés gatolt rotac
A jelenség elsésorban az orto-helyzetben nagy térkitdltésii szubsztituenseket hordozo biaril-
vegyiiletekre jellemzd. Ezen vegyiiletek jelentdségét elsdsorban iigandurﬁként vald alkalmazasuk

adja aszimmetrikus szintézisckben. .
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A biaril szarmazékokat dltalaban az aromdas részletek keresztkapesolasaval allitiak eld, de a
szimmetrikus biarilvegyiiletekhez egy, a kozelmaltban megjelent kozlemény alapjén' boronsavak
homokapcsolasaval is eljuthatink. A palladium(Il)sdk jelenlétében szobahdmérsékleten, oxidativ
kormyezetben (levegdn) lejatszodd folyamatoet altalaban jo kitermelés jellemzi. Céhink a folyamat
enantioszelektiv véltoéaténak kifejlesztése volt, amelyet egy koézelmiltban megjelent kézlemény
alapian® kiralis ligandumok alkalmazasaval kivéntunk elémi, A dolgozatban és cldadisban ez

iranyi kisérleteinkrGl szamolunk be.

Hivagkozdsok
[1] K.A. Smith &/ al. Synlert 1997, 131.
f2] AN. Cammidge, K.V.L. Crépy J. Chem. Soc. Chem. Comm. 2000, 1723.

Faragd Jinos, IV.évf. vegyész hallgat
ELTETTK

Uj tetrazinszarmazékok elé4llitisa fémorganikus reagensek alkalmazisdval

Témavezetd: .
Kotschy Andras, adjunktus, ELTE, TTK, Altaldnos €s Szervetlen Kémia Tanszék

A tetrazinszarmazékokat elterjedten alkalmazzék fungicidként, baktericidként, peszticidként,
fémkomplexek ligandumaként. robbandanyagként, valamint cikloaddicids készségét kihasznalva
szintetikus intermedierként heterociklusos vegyilletek eléallitasra'. A  tetrazinszdrmazékok
eloallitasat célzo eddig ismert eljarasok, és ezaltal ezen vegyiiletek szélesebb kéri alkalmazasanak
egy komoly gatja, hogy a szerves helyettesitdket aszimmetrikus elrendezésben .t_arta!mazé tetrazinok

eloallitasara csak korlatozottan alkalmasak,

Céhunk olyan szubsztiticids eljdras kifejlesztése volt, melyben az egyszerlien hozaférhetd 3,6-
bisz—(3.5-~dimeti]pira.zo]i])-[],2,4,‘5]tetrz:|.zi1'12 (I) pirazol részletét fémorganikus reagens (RMX)
alkalmazasival valamilyen szén-nukleofilra cseréljik (II}. A tervezett reakciéut elénye, hogy a
belépd szerves csoport nukleofil jellege a fématom megfeleld megvalasztisaval széles skalan

viltoztathatd.
A dolgozat és az azt kiséré eldadds ezirinyl kisérleteink eredményeit mutatja be.

Hivatkozdsok

[1} 1. Sauver, 1,2,4,5-Tetrazines in Comprehensive Heterocyelic Chemistry Il (Eds. AR.
Katritzky, C.W. Rees, EF.V. Scriven), Vol. 6., pp. 202-955, Pergamon, 1996.

[2] Valasztasunk azért esett I-re, mert egyszeriien eclodllithatd és készségesen reagal
heteronukleofilekkel: C, Glidewell, P. Lightfoot,. B.J.L. Royles, D.M. Smith J.Chem.Soc. Perkin
Trans.2. 1997 1167.
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Kertész Mariusz, V. évf. vegyész hallgaté
ELTE-TTK

Sejtadhézios Peptidszarmazékok Szintézise

Témavezetd: o
Stiliné Dr. Vargha Helga, tudomanyos fémunkatars, ELTE-TTK, Szerves Kémiai

tanszék

A sejt-seit €s a sejt-matrix kozotti adhézids kolcsonhatasoknak, amelyeket killinbozd receptorok
kozvetitenek, fontos szabalyozd szerepitk van a fizioldgias folyamatokban. Ha ezekben a szigorfian
szabalyozott folyamatokban mitkddési hiba 1ép fel, akkor az kdros elvaltozisokat idéz elb.
Resszihdulaty daganates meghetegedések esetén a sejtfelszini integrin receptorcsaldd tagjai kozul
az asPi és az o B receptorok fokozott expresszidja figyelhetd meg.

Munkam célja olyan citosztatikurnmal kombinalt peptidszarmazékok eldallitasa volt, amelyek
feltehetéleg szelektiven kotddnek a rédkos megbetegedésekben szerepet jatszé  sejtfelszini
receptorokhoz és ily modon célzettan pusztitiak el a daganatos sejteket.

Az irdnyitott daganatgatlé hatas elérése céljabol olyan révid peptidszekvencigkat vilasztottam
ki, melyek az osf; illetve az o,B; integrinekhicz specifikusan kétddnek és alkalmasak arra, hogy
citosztatikummal kombindlva a daganatos sejt lpusziitisival illetve az angiogenezis gétidsaval
megakadélyozzak a tumor tovabbfejlddését.

A receptorokhoz vald kotddésért az RGD (Arg-Gly-Asp) szekvencia a felelds. A ligandum
kotodésének szelektivitast az RGD-t kibvetd aminosavak befolyasoljak.

Az éitalam fag-tarakbél kivalasztott peptidek kozil az Val-Arg-Gly-Asp-D-Phe az o B; integrin
receptothoz, mig az Arg-Gly-Asp-Len-Gly az asf, integrin receptorhoz kotddik szelekiiven. A
peptideket a szilard fazisa peptidszintézis modszerével amid €s acetilezett amid_ formaban allftottam
eld.

Citosztatikumként a biologial alkilezdszerek koziil a melfalant és a klorambucilt valasztottam,
mivel ezek viszonylag kdnnyen hozzakapesolhatok a peptidek aminotermindlisihoz. Kidolgoztam
ezen citosztatikumoknak peptidekhez térténd kapesoldsat, valamint az optimalis eljarast

tisztitdsukra,
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Opioid analég peptidalkoholok szintézise és biol6giai hatdsa

Készitette: Kocsis Laszlo V. éves vegyesz
Késziilt: ELTE-MTA Peptidkémiai Tanszéki Kutatdcsoportjiban
Témavezetd: Dr. Orosz Gyérgy tudomanyos fémunkatirs

A peptidalkoholok elsallitasanak 6tletét az enkefalin sorozatban eléallitott 2-D-alanil-4-N-metil-
fenilalanil-5-glicinol enkefalin, vagy trivialis nevén a DAMGO adta. Az endomorfinokat csak
néhany éve ismerik, igy az endomorfin analégok sordban, még nem éllitottak eld C-termindlis
alkohol végi peptideket. A szintézisek kiindulasi alapvegytiletei az endomortin-1 {(YPWF-NH,), az
endomorfin-2 (YPFF-NH,), valamint egy nociceptin anal6g (Ac-RYYRIK-NH,) volt. Ezt a peptidet
Dooley ¢s munkatarsai kombinatorikus kémiai modszerekkel allftottdk eld. A nociceptin anaidgok

sordban semmilyén irodalmi elézmény nem volt fellelhetd peptidalkoholok hatésossagdra.

Irodalmi eljarasok felhasznalasival, és moédositasaval eléallitottam a szlikséges védett
aminoalkohiolokat. A peptidalkoholokat szilardfizisé peptidszintézissel allitottarh el 2-k[or-tritil-

klorid gyantan, Fmoc-technikét atkalmazva.

Az aminoalkoholok felkapcsoldsat optimalizaltam a legeredményesebbnek a THF/piridin és a
DMF/piridin rendszerek bizonyultak. Ugyancsak optimaliziltam az aminoalkoholok és a
peptidalkoholok hasitasit a gyantardl, ennek eredmeényeként sikeriilt a peptidalkoholokat védett

formaban lehasitani a gyantarél,

Az elbkisérletek utdn eléallitottam a hdrom kiindulgsi vegytlet C-termindlis alkohol analégjat. A
peptidalkoholok eldéllitasa és szerkezeti gazoldsa utén azek bioldgiai vizsgalatdra keriilt sor. Ennek
soran 8z endomorfin  alkoholoknal a kifndulasi vegybletckhez képest egy jelentds
szelektivitasvéltozdst tapasztaltam, mig a nociceptin analdgnal sikertilt egy kivale kotbdési

allanddkkal rendelkezd teljes antagonistét eldallitanom.,
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Pana N. Kristic, 5% year student of chemistry
University of Novi Sad (UNS)
Ujvidéki Egyetem

Synthesis and Chemical Transformation of 3B,17p-Dihydroxy-17a-phenyl-16-
oximino-5-Androstene

Supervisors:
Prof., Katarina Penov Gasi, UNS, Institute of Chemistry,

M. Sc., Srdan Stojanevic, UNS, Institute of Chemistry.
Androgonic hormones promote male characteristic, but also influence hormone dependent

diseases and cancer expansion. Derjvatives of 5-androstrene (androgenic horimone) have long been
known as compounds with biological activity. These derivatives can exhibit different antihormonal
activities, for example, inhibition of some enzymes involved in steroidgenesis.

The starting material in the synthesis was dehydroepiandrosterone-acetate(1) which was
transformed to 3 -hrydroxy-16-oximino-S5-androstene-17-one(2) according to the known pro-cedure.
The regioselective nucleophilic addition of phenyllitinm at the C-/7 keto group of compound 2, at
the tempetrature of 10 °C, in a mixture of absclute diethylether and absolute tetrahydrofurane as
solvent, yileded BB,]7B,—dihidroxy-l7a—phenyl-16-0ximino—5-andmstene(3) (79.45 %). Compound
3 was subjected to the reaction of Beckmann fragmantation with the aim of preparing new D-seco
derivatives. Fragmantation was carried out in four different ways with the aim to examine how
percentage of D-seco product on some reaction conditions:

I With titanium(IIFchloride in acidic medium{HCH) in ethanol as solvent, the result being 38-

hydroxy-17-phenyl-16-nitrile-] 6,17-seco-5-androstene-17-one(d, 75.60 %)

With p-toluenesulphony! chloride in absolute pyridine as solvent, yielding also D-seco

derivetive 4 (58.90 %)

With the aid of acetic acid anhydride in absolute pyridine as solvent 3B -acetoxy-17-phe-

nyl-]é}n‘itri!e, 17-seco-3-androstene-17-one(5, 79.2 %) was obtained, and by its further

basic hydrolysis (potassium hydroxide in methanol as solvent) transformed into 3B-hydr-
oxy-17-pheny!-16-nitrile-16,1 T-seco-5-andostene-17-one(d, 75,79 %)

With the aid of potassim-fert-butoxide in rert-butanol as solvent resuliing in D-seco-

derivative (4, 63,42 %)

It can be concluded.that the fragmentation of the D-ring of compound 3 using titanium (II1)
chloride in acidic medium is a suitable method to synthesize the corresponding D-seco- derivative
)

The structures of the nowly synthesized compounds were detertmined by IR, NMR, and M
spectroscopy. We have postulated and described the mechanism of transformation of compound 3
into 3B-acetoxy D-seco- derivative 5 with anhydride, as a special case of the Beckmann
fragmentatjon. )

Compounds 3 and 4 (50 pumol/dm®) were tested on anti-aromatase activity, according to the
known mwthod, in the presence of the substration cohcentration of testosterone(0.05 pmol/dm®),
whereby the source of aromatase was the denucleated fraction of the female rat ovarium pretreated
by the serum of pregnant marc. Ompond 4 exhibited some anti aromatese activitx(36.19 7.390 |
proving that 5-andostene derivatives have anti androgenic activity.
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Szabé Andrea, V. évf. vegyész hallgatd
Ujvidéki Egyetem, TTK

Study of the Esterification Reactions of Bile Acids

Témavezetd:
Dr. Vera Cirin-Novia, egyetemni tanar, UE, TTK, Kéiai Intézet

Bile acids, among them cholic and deoxycholic acids as most widespread ones, represent the

starting compound in the synthesis of corticosteroidal hormones. The first two stages in these

synthesis involve most often the reactions of esterification acetylation, In conventional procedures,

both of these reactions last 24 h, so that shortening of the reaction time would be of great practical
importance.

With the aim of reducing the reaction time we studied the reaction of esterification of the
carbonyl function in the side chain of two chosen bile acids(cholic and deoxycholic), using
microwaves as an additionafk co.catalyst in the acid catalyzed reaction.

Bile acid (0.25 mmol) was dissolved in absohite ethanol(3.0 ml) in the presence of p-toloene
sulphonic acid(0.06 mmol) and the action of microwavwes(350 W). The reaction lasted about 4 min
and the yields were 80.2 % and 81.0 % for methyl chelate and methy! deoxycholate respectively.
Thus, in the modified method the reaction time was decreased by 60-80 times and the yields were
comparable with those obtained by conventional procedure.

The other reaction studied in this work was the ,,one-pot” procedure of the carboxyl group
esteriftcation and acetylation of cholic acid and deoxycholic acid using various alky] acetates in the
presence of catalytic amounts of p-toluene sulphonic acid and water, along with the co-catalytic
action of microwaves. The reaction mixture of the bile acid (0.25 mmol), alkyl acetate (3.0 ml), p-
toluene sulphonic acid(0.06 mmol) and water(! drop) was treated in the microwave oven using
power in the range of 360 - 600 W in the interval from 10 to 90 min. The yields of acetyl esters of
bile acids were 50-86 % and the reaction time was reduced 250 times.

Structures of the synthesized compounds were confirmed by recording 'H and "*C-NMR

spectras.
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Cosmina Andrasescu, HI. évf, vegyész hallgaté
West University of Timisoara (WUT)
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Polyesterification Reaction of Adipic Acid with Diols
Témavezett:

Lect. Ing. Dorina Modra, WUT, Department of Organic Chemistry
Prof. Dr. Remus Nutiu, WUT, Department of Organic Chemistry

A series of studies of uncatalyzed and catlyzed polyesterification experiments have been
investigated using different glycols at different temperatures. The experimental results for

uncatalyzed reaction agreed quite well with the kinetic equation as proposed by P. I Flory. In the

article, the reaction rateof catalyzed and uncatalyzed polyesterification using different glycols was

Szerves kémia B

compared, and the effect of different temperatures and catalyst levels was discussed. We observed
that the reaction rate constant decreases in the following order for both catalyzed and uncatalyzed

polyesterification:

L6-hexancdiol > 1,4-butanediote > diethyleneglycol > ethyleneglycol



Ledneczki Istvdn, V. évf. kémia szakos hallgato
SZTE TTK

A benzol gyiiriis éterekkel torténd, trifluormetanszulfonsavval katalizalt
Friedel-Crafts alkilezése

Térnavezetﬁ:’
Dr. Molnar Arpad, egyetemi tandr, tanszékvezets, SZTE, TTK, Szerves Kémiai

Tanszék

A Szegedi Tudomanyegyetem Szerves Kémiai Tanszékén régota vizsgaljak diolok és gyliris
éterek killonbozé elekirofil kafalizitorokkal kivalthaté reakcibit. Az utobbi években ugyanakkor
1obb vizsgalatot végeztek Friedel-Crafis-reakcidkkal kapcsolatban is. Tanulmanyoztak példaul
cgyszerli aroméds vegyiiletek (benzol, toluol, xilolok) diolokkal végzett Friedel-Crafis-alkilezését
trifluormetanszulfonsav jelenlétében. A legutébbi idék irodalmal tanulményozva ugyanakkor az is
megéllapithatd, hogy ezt a savat a nagyon kiterjedten hasznaljak valtozatos kémiai szintézisekben.

A fentick alapjan raciondlis lépésnek tént a Friedel-Crafis-alkilezésekkel kapcsolatos
vizsgalatokat a gyiiriis éterekre is kiterjeszteni, Ennek megtelelden célul tlztik ki benzol
oxiranokkal, oxetanokkal és  oxolanokkal végezhetd  alkilezésének tanulményozasat
rifluormetanszulfonsav jelenlétében. Konkrétan a molekulaszerkezet és a saverdsség szelektivitasra
gyakorolt hatdsat kivantuk megismerni,

A reakeidkat egyszert keverds készilékben, inert atmoszféra (Ar) alatt végeztiik. A reakcitelegy
termékosszetételének mephatarozasdt, valamint a termékazonositist miiszeres vizsgalatokkal
végeztik (GC, GC-MS, NMR, IR).

Eredmények:

Az alkalmazott savak (TFSA, TFA, TFSA/TFA keverék) jelenlétében gyurus éterekkel —
szerkezetitktol és reakciokdrilményektol fiiggoen — végrehajthatd a benzol alkilezése.

Az oxirdnok dtalakuldsa sordn jelentos mértékben oligomerizacié jatszodik le, igy az alkilezéssel
nyert terinékek hozama viszonylag alzesony (50 % alatt). A metiloxirdn és ciklohexén-oxid
reakcidja soran mapas szelektivitissal kétszeres alkilezés eredményeként a megfelelo
diszubsztitualt difenilszarmazékok képzodnek. A sztirol-oxid TFSA/TFA jelenlétében nagyon
alacsony hozammal ad alkilezett termékeket, mig TFA Jelenlétében trifluoracetatok képzodnek.

A kevésbé fesziilt oxetinok atalakuldsa sordn kissé magasabb hozammal nyerhetock alkilezeit
termékek, de az Alalakulas végbemeneteiéhez szekunder karbokation képzodése szilkséges.
Jellemzo termékek az alkilezés majd az azt koveto ciklialkilezés eredményeként képzodo

szubsztitudlt tetrahidronaftalin-szarmazékok.

Sutyinszki Mdria, V. évf. vegyész hallgaté
SZTE TTK

Metoxi-csoporttal szubsztituilt (£)-2,3-difenilakrilsavak és metilésztereik
szintézise

Témavezeth: . ]
Dr.Felfoldi Karoly egyetemi adjunktus, SZTE, TTK, Szerves Kémial Tanszék

Ismert, hogy fenilecetsavak és aromds aldehidek Perkin tipust kondenziciGja 2,3-difenil-
propénsav izomerek elegyét adja. Az izomer eloszlast szdmos tényezd befolyasolja, de a (£) izomer
mennyisége ritkdn haladia meg a 10%-ot €s sokszor nehezen nyerhetd ki tiszta &llapotban az
izomerelegyb6l. A Tanszéken folyd kutatdmunkdhoz sziikséges volt o-metoxi-csoportial
szubsztitualt 2,3-difenilpropansavak és metilésztereik eldallitdsara. Az (£) izomereket a fentebb

emliitett Perkin kondenzacioval elddllitottak, de a (Z) izomerek [1s-2é] nem nyerhetfk ki a

reakcidelegybél.

Is: R R' =
16: R=H, R =CH,
25: R=0CH;, R'=H
26: R=0CH;, R'=CHs
Az irodalombdl ismert, hogy a kumarinok gylriinyitdsa dimetil-szulfoxidban, KOH-dal ,
metiljodiddal j6 hozammal adja a (Z)-o-metoxi fahéjsavat illetve metilészterét [11. Ezt a modszert
optimalizdltam 3-fenil-kumarinok gyOrii-nyitasara, igy a célvegyiileteket, 60-80%-o0s hozammal

sikeriilt eldallitami. A DMSO/KOH-os médszer megfeleld alkilhalogenidekke! alkalmas a savak

kozvetlen észteresitésére.

[1] S.K. Kaul, C.K. Sehgal, S.C. Taneja, K.L. Dhar, C.K. Atal: fndian J. Chem..21B, 472 (1982).




Szori Kornél, V. évf. vegyészhallgaro
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2-oxo-glutarsav-dietilészterek enantioszelektiv hidrogénezése

Témavezet6:
Dr. Felfoldi Kéroly, egyetemi adjunktus, SZTE, TTK, Szerves Kémiai Tanszék

A gyogyszeripar. a biokémiai kutatdsok egyre inkdbb megkévetelik az optikailag nagytisztasagi
vegyllletek eldallitdsat. Az ilyen vegyliletek szintézisében kiemelt helyet foglal el 2z o-keto-
karbonsav-€szterek médositott heterogén katalizatorokkal t6rténd enantioszelektiv hidrogénezése az
enantiomer-tiszta a-hidroxi-karbonsav-észterekkeé.

Katalizatorként a cinkona-alkaloidokkal mddositott. Pt katalizatorok killéndsen alkalmasak
enantioszelektiv  hidrogénezések kivitelezésére. Piroszdl6sav-etilészter esetén cinkonidinnel
modositott PYALOs katalizatorral 97%-os enantiomer tisztasiggal lehet (R)-tejsav-etilésziert
eldallitani [1].

Munkém sorén 2-oxo-glutdrsav-dietilésztert hidrogéneztem mddositott Pt katalizéatorral.
Mivel a képz6dd hidroxi-diészter enantiomer eloszldsa a rendelkezéstinkre all6 kirdlis kolonndkon
nem volt meghatdrozhatd, gyiirlizardsi reakcidval 3-oxo-tetrahidrofurdn-karbonsav-etilészterré
alakitotiam a keletkezett hidroxi-diésztert ;

0 OH

l Hy, PUALO -
ROL COR  AOHl “gpo,c cor AOH o COR

0

R= Et (R) vagy (5) (R) vagy ()
Ez a gyliriizarasi reakcié azért is célszerii, mivel az igy kapott gyiiriis karbonsavészter, illetve a
karbonsav gyakran haszndlt sziinton ekvivalens biologiailag fontos vegyiiletek szintéziséhen,
Kiilonbozd cinkona alkaloid modoesitdk hatdsat vizsgaltam kilonbozo oldészerekben. A
legjobb eredményt cinkonidin-metiléter/ecetsay rendszer esetén értem el, gyari IMC 94 katalizatort
haszndlva, amikor 93% e.c.-vel kaptam az (R)-izomert, ami igen figyelemremélté eredménynek
mindsil. Probalkoztam magénak a keto-dikarbonsavnak az enantioszelektiv hidrogénezésével is, de

a kapott eredmények nem érték ¢l a dictilészternél mért értékeket.

[11B. Torék, K. Felfoldi, G. Szakonyi, K. Balazsik, M. Bartok, Catal. Letters, 52.81 (1998).

Kiss Violetta, 1V. éyf. vegyészmérndk hallgato
BME VEK
(R)-(-)-2-Klér-mandulasav metilészter eléallitasi lehetdségei
Témavezetd: Dr. Balint Jozsef posztdoktori dszténdfjas, BME Szerves Kém.
Technol. Tsz.

Kenzulens: Dr. Fogassy Elemér egyetemi tanar, BME Szerves Kém. Technol. Tsz.

Az R-{-}-2-klér-mandulasav-metilészter a Clopidogrel nevil gyégyszer egyik intermedierje:
OCHz

o}
OH
OCH;3
@O ——— —— m
Ct Cl © cl S

2-kiar-benzaidehid {R)-2-klér-mandulasav (8)-Clopidogrel

metilészier

A szabad savat 2-kl6r-benzaldehidbd! enzimkatalizalt szelektiv szintézissel, illetve a racém sav
reszolvalasdval allitottuk eld, majd észteresitettitk.

Az észtert elballitottuk a racém észter kozvetlen reszolvdlisaval is. Enzimként poritott
keseriimandulat, cianforrisként aceton-cidnhidrint alkalmaztunk.

A racém sav reszolvélését' cirikonidinnel és az (1R,2R}-(-)-treo<1-(4-nitro-fenil)-2-amino-1,3-
propandiollal, a racém észterét R,R-dibenzoil-borkosav kalciumséval oldottuk meg.

Modszert dolgoztunk ki a kapott enantiomerkeverékek tisztitdsara, az S-enantiomer
racemizdcidjara, illetve inverziéjara.

Az eljarasokhoz alkalmazott reszolvildagenseket regeneraltuk.




Cseh Eva V. évf’ kémia tan.-vegyész hallgats
DETTK

HLE enziminhibitor hatdsi kefalosporin-szulfon antibiotikum szirmazékok
' eldallitisa
Témavezett:

Dr. Gunda Tamds, tudomanyos fémunkatars, DE, TTK, MTA Antibiotikumkémiai
Kutatécsoport

Az antibiotikumok nagy csoportjét alkoté B-laktim vazas vegyfileteket mint antibiotikumokat,
B-laktaméz enziminhibitorokat és mint humén leukocita elaszidz (HLE) enziminhibitorokat

hasznaljék fel. Munkam soran ityen feladaira atkalmas kefalosporinok szintézisével foglalkoztam.

COO0tBu, H
(a)

Célom kilonféle  'médon szubsztitndlt 7-B(-R=szulfonil)-amino-3'-dézacetoxi-
kefalosporansav-észter-szulfonok  (a), 7-B(-R)-amino-2-X-3'-dezacetoxi-kefalosporansav-&szier-
szulfonok (b), valamint ezek szabad savi formajanak eldéllitasa (X = halogén, tiol- vagy diazo-
szarmazék). Az R-szuMonil  szérmazékokhoz  kiindulisként 7-B-amino-3'-dezacetoxi-
kefalosporansav-terc-butil, vagy metil- észiereket hasznaltunk, Ezeket két Iépésben alakitottuk
tovabb: az aminocsoportra R-szulfonil-halogeniddel felvittiuk az R-szulfonil-csoportot, majd a
kefem-vaz kénatomijat oxiddltuk. Ezt a két tépést forditott sorrendben is megprébaituk, mindkét
esetben t6bbféle R-csoporttal, és oxidaloszerrel is. Eredményiil azt kaptuk, hogy az oxidaciol a
nagyobb kitermelés érdekében jobb a mésodik lépésben elvégezni, A kapott 7-B(-R-szulfonil)-
amino-3’—dczacetoxi-kefalosporénsav-észter-szulfoxidokbél, és szulfonokbl azok szabad savi
formajat trifluor-ecetsavas (TFA) kezcléssel kaptuk meg.

A 2-es helyzethen szubsztitualt szdrmazékokat szintén 7-B(-R)-amino-3'-dezacetoxi-
kefalospordnsav-észierekbs] kiindulva kaptuk meg halogénezéssel, vagy diazonium sékkal
reagaltatva. A halogénezést bromciannal vagy N-klér-szukeinimiddel végeztitk. Az igy eldallitott

észterckbil a szavad savakat az elébbi médon nyertiink TFA-val,

Gyuricza Lérdnt V. vegyész
DE TTK

Szubsztitualt kromenok elallitisa és oxidacidja

dimetil-dioxirannal

- Témavezetd:

Dr. Patonay Tamds egyetemi docens
Célom annak vizsgalata, hogy az a,B-telitetlen ketonok esetében - szemben az alkénekkel - miért

nem hasznithatd a . dimetil-dioxiran (DMD)/Jacobsen-katalizdtor rendszer enantioszelektiv
epoxidildsra. Az anomilia egyik magyardzata a katalizitor Mn jonjanak komplexalodasa a

karbonil-csoporttal. Ezt igazolandd, vizsgéltam karbonilt nem tartalmazd vagy szi€rikusan gatolt

gylirlis szarmazékok epoxidalasat. -
Az o-brom-benzo(heteralciklanonok etilénketaljaibél nem sikeriilt a megfeleld kettds-kotésii

szubsziratot eldaliittani.
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Fenolokbd! kiindulva 3-szubsztitudlt-propionsavak gyiiriizarasaval a megfeleld kromanonokat
altitottam el6. A 3-fenoxi-propionsavak esetén az 5- és 7-szubsztitualt kromanonok kiilonbdzd

arary( keverékét kaptam és tanulminyoziam a ciklizilészer és szubsztituens hozamra és

termékaranyra gyakorolt hatasét.
A kromanonok dehidrogénezésével nyert kromonok DMD-os exidaciéjat vizsgalva

megéllapitottam, hogy Jacobsen-katalizator nélkiil minden esetben képzédik a megfeleld epoxid,
katalizator jelenlétében azonban csak akkor, ha a kromon 5-helyzetben szubsztitualt. Kimutattam,

hogy az 5-szubsztitudht-kromonok DMD/Jacobsen-katalizator rendszerrel végzett epoxidélasa a

nem-katalizalthoz képest lassabban, rosszabb konverzidval, de enantio-szelektiven jatszodik le, ami

osszhangban van kiindulasi feltevésiinkkel.
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Nagy Gabor, V. évf. vegyész haligaté
DE TTK

4-Kinoclonok szintézise és atalakitdsai

Témavezetd: dr. Patonay Tamas egyetemi docens, DE, TTK, Szerves Kémiai
Tanszék

Kutatdsom célja a szubsztitualt 4-kinolon szdrmazékok el6allitasa, dimetil-dioxirannal (DMD)
veégzett oxidacioik vizsgilata és alkalmazdsuk bonyolultabb szerkezetii vegyitletek - 1bbek kozott -
kinolonvazas alkaloidok eldallitasara.

A modellvegytiletként kivalasztott szubsztitualt 2-metil-, illetve a 2-fenil-4-kinolonokat a
megfeleld anilinek és B-keto-karbonsavészterek reakcidjaval éllitottam el6. A nitrogénen
szubsztitudlatlan szdrmazékok reakcigja DMD-nal gyors és allandé sztéchiometridja (2 ekvivalens
DMD), de nem kemoszelektiv; bomlékony termékelegy képzadik,

A nitrogén nukieofilitisat csokkentendd acil, vagy szulfonil tipusi védScsoporttal elldtott
szarmazékok vizsgdlatival fofytattam munkémat. Kimutattam, hogy acetilezéssel a 4-acetoxi-
kinolinok képzodnek, igy a kivant N-acetil-kinolonokat keriils iton kell eléallitani. A 2.3-dihidro-4-
kinolonokbé! N-acetil vagy WN,O-diacetil szarmazékokat szintetizaltam, vizsgiltam a
reakciékdriilmények €s a szubsztituensek hatasat, Tanulméanyoztam a 2,3-dihidro-d-kinolonok
kiilonbszd reagensekkel (DDQ, I./DMSO, IBD, Se0.) végzett dehidro-génezését, illetve a 3-brém-
szarmazeék dehidrohalogénezését. A dehidrogénezés SeOs-dal kézepes hozammal végrehajthato,
mig jodbenzot-diacetat (IBD) jelenlétében arilvandorldssal 3-fenil-kinolonok nyerhetdk. Az N-
védett szarmazékok DMD-os oxidaciéja folyamatban van.

Az enol-acetét struktrdval rendelkezd 1-acetil-4-acetoxi-1,2-dihidrokinolint DMD-nal kezelve a
megfeleld epoxidot nyertem. A mérsékelten stabil vegyiilet nyomnyi viz hatdséra 3-hidroxi és 3-
acetoxi-2,3-dihidro-4-kinolonna alakul
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Egy térgitolt szerves vegyiilet szintézise

Gellért Akos, ELTE -TTK
Szerves Kémiai Tanszék és Elméleti Kémiai Tanszék

Dr. Rébai J6zsef, ELTE — TTK, Szerves Kémiai Tanszék
Dr. Bécskei Zsolt, ELTE - TTK, Elméleti Kémiai Tanszék

Az volt munkém célja, hogy egy eddig még nem publikélt nagy térgatlsi szerves molekuldt [3]

4llitsak el és meghatdrozzam szerkezetét. Az alabbi dbrén lathaté & szintézis menete.

BuLi AMNO,
éler &ter
R e
-78°C 25°C
Br Li
1= ArBr 2= Arli 3=AnNO Az gy

keletkezett élénk piros szinil szerves vegyiilet neve: bisz-(2,4,6-triizopropilfenil}-nitroxid [3]. A
niiroxid csoporton levd parositatlan elektron miatt nem lehetett NMR szerkezetvizsgélati modszert
alkalmazni. Szerencsére j6l Kristilyosodolt ¢és réntgen-diffrakcios méréssel  meghatdroztam
haromdimenziés szerkezetét €5 krisztatloprafial paramétereit. Ezzel a modszerrel mélyebb
betekintést nyerhetiink az atomok molekulan beliili térbeli elrendezédésébe. PL: a vizsgalt molekula
[3] szerkezetében a benzolgyliriik sikjai pontosan 90° - os szoget zdrmak be egyméissal. A

térgatoltsig is 6l szemlélhetdvé valik, ami magyarazatot ad arra, hogy miért kellett erélyes litium

organikus szintézist alkalmazni. Tovabba az kristaly elemi celidjanak felépitésén keresztitl a

molekulak kozti kolesdnhatdsokrdl kapunk informéaciot.
A miianyagiparban és a polimerkémiai kutatasokban elterjedten alkalmaznak nitroxid funkcios

csoportot tartalmazo vegylleteket mint az &0 gyokos polimerizaciét szabilyzé anyagokat. Az

altalam készitett nitroxid vegyiilet [3] polimerizaciés kinetikai tulajdonsigait egy neves hazai

polimerkémiai kutatdesoport vizsgilja,
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Vidd Gabor, IV, évf. Vegyész hallgaté
ELTE, TTK, Szerves Kémiai Tanszék
A 2.2 -bipirimidin hatékonyabb szintézise

Témavezets:
Dr. Horvath Istvan Tamés, tudomanyos tandcsadd, ELTE, TTK, Szerves Kémiai

Tanszék

A metin, kénsavban oldhato (ﬂ2-2,2’~bipirimidil)PtC12 katalizator je]eﬂ]étében_. lejatszado
oxidacidja 220 °C-on szelektiven CH;0S0;H képzddéséhez vezet. A katalitikus rendszer nagy
stabilitisa s hatékonysiga elstsorban a ligandumnak tulajdonithats. Mivel a katalizator
eldéllitasshoz sziikséges 2,2"-bipirimidin finomvegyszergyarakial Jelenleg nem beszerezhers,
nekem jutott a feladat, hogy kidolgozzak egy hatékony szintézist.

Noha 1962 6ta mér 15hbféle médszert is javasoltak a 2,2-bipirimidin elé4llitésdra, a
szakirodalom részletes tanulményozasa és kisérleti ellendrzése soran kideriilt, hogy ezek a legtobb
esctben nem megbizhatéak. Az irodalmi hivatkozasok alapjan legmagasabb kitermelést igéro
reakcidt nem sikeriilt reprodukalni, stt a vart termek egyaltalan nem keletkezett, A folyamat
Knyege, hogy Ni(0)-komplex segitségével, 2-klérpirimidinbgl kiindulva képzodik a 22'-
bipirimidin. A cikkben megadott mélaranyok megvaltoztatasaval clérhetd legmagasabb kitermelés
25% wolt. A folvamat sordn néhiny reagenst olyan nagy feieslegben kell hasznalni, ami mar

megneheziti a reakciGelegy feldolgozasat, s nem elhanyagolhaté modon tekintélyes mennyiségii

mellékterméket képez.

A célvegyiilet eltallitastnak masik modszere az Ullmann-kapcsolason alapult,

N =N N=
Cu ;
2 (54
=N —CUX2 \ N N /
X=Cl, Br, |
amely segitségével, 2-j_édpirimid_inb61_ kiindulva 55 %-os kitermelést sikeriilt elérnem,

Tovabbi terveim kazou szerepel az eddig alkalmazornt modszerek optimalizalasa, illetve egy

olyan karalitikus reakcié kifejlesziése, amely a szintézist olcsébba és ,,201debbé™ tenné.
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Mihaela Maris, V. year student of chemisiry
West University of Timisoara (WUT)
Temesviri Nyugat Egyetem

QSAR on anti-HIV Substituted Pyrimidines

Supervisor: .
Prof. Dr., Remus Nutiu, WUT, Faculty of Chemistry, Biology and Geograpfy

As well known, acquired immunodeficiency syndrome (AIDS) is the rmost fatal disorder for
which no completely succesfi! chemotherapy has been developed so far. The QSAR studies on
some anti-HIV substitututed pyrimidines are presented. The anti-HIV activity was studied on a
series of HEPT (1 -[2-hydroxyethoxy)methyl}-6-(phenylthio)thymine) derivatives.

Correlation between the ECsp avtivity and the compounds structure was discussed. This
correlation depends on the substitute nature, its position and steric effects. Also, the lenght of the

substitute from the 5% position of ther pyrimidinic nucleus is favorable to the activity.




ORGBIS
Corina Seiman, 5”. year student of chemistry
West University of Timisoara{ WUT)
Temesvéri Nyugat Egyetem

The Synthesis of Xylole Moschus _
Supervisor: | N
Prof. Dr. Remus Nutiu, WUT, Faculty of Chemistry, Biology and Geography

It is well known, that natural an synthetic moschuses are used as deodorant components in
the most sophisticated perfimes. Their synthesis are presented in many patents, but difficult 1o be
reproduce.

The xylomuschus is a synthetic moschus and it corresponds at 2,4,5 -trinitro-3,5-dimethyl-1- RPN
- tert-butyl-benzene structure S Zerves k émi a C l
£ The difficulty in the synthesis of xylomusches appears in both the synthesis of 3,5-dimethyl- ﬂ
‘- . I-tert-butyl-benzene and synthesis of trinitroderivatives free of mono and di-nitro derivatives, ; ) ' l

In our research we realised the alkylation of m-xylene in the 5™ position with 85-88 vield, '
and also we realised a riftration of 3,5-dimethy]-1-tertt-butyl-benzene with a yield of 88-90 %.

The moschus resulted had a melting point of 112 °C and it was free of mono and dj nitro
derivatives
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Forintos Henrietta, V. évf” vegyészmérnsk hallgaid
BME VEK

x

A foszforatomon nagy térkitoltést helyettesitit tartalmazo ciklusos foszfin-
oxidok és DMADK [2+2] cikloaddiciés reakcidjinak vizsgilata

Témavezeto:
br. Ke;{g!evich GyGrgy, egyetemi tanar, BME, VEK, Szerves Kémiaj Technolégia
tanszé

Ismeretes, hogy nagy térkitolésii helyettesitd foszforatomra valé helyezése jelentdsen
megvaltoztathatja az adott molekula fizikai és kémiaj sajatségait, valamint stabilitisat. Azt kaptam
fetadatul, hogy kidolgozzam kalonbozd 2.4, 6-tri-alkilfenil-1,2-dihidrofoszfinin-oxidok szintézisét
és megvizsghlfam cikloaddiciéban mutatott reakciokészségiiket. Az aril-dihidrofoszfol-oxid (1) az
alkalmazott  diklorkarbén  forrdsto] fiiggfen, szelekiiv médon  két  kulsnbozd tipusa

diklorciklopropan-szérmazékka (2A €s 2B} alakithaté 4t.

G |
H.. AHz gj,(}h
i
B

CHs 0% “Ar 0% TAr
= 2Ba, b 3Ba, b
0¢P.\M q
1a, b
H., ACHy CH;
—a | i
Mitpropillend | a
di--butiliodil » O4P"- Ar Of,P\ Ar
2Aa, b JAa, b

A dimetil-acetilén-dikarboxilat 3Ba dihidrofoszfinnin-oxiddal megvalésitott regkeidja -
meglepetésre - 4 1,2-oxafoszfet-3-ént adta. A termék képzddéséhez vezetd, a tercier foszfin-oxid
P=0 csoportja &s a reagens acefilén egysege koztt fellépd [2+2] tipusa cikloaddicist korabban

sohasem észlelték, éppen ezért rendkiviil érdekes és értékes felfedezés.

cl a
= Me COMe 78
| ' M 1 coMe
o + — P
bose b
COMe
3Ba 4
A P gtomon tri-i-propiifenil helyettesftét tartalmazé foszfin-oxidok kérében a fenti [2+2] tipush
cikloaddicié Altaldnosnak bizonyult.

A dihidrofoszfinin-oxidok  kiilonleges sajatsdgait PM3  szemiempjrikus szdmitdsokkal

tdmasztottuk al4.
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Szelke Helga, V.évf. vegyészmérnik hallgati
BME VEK ’
Athidalt P-heterociklusok hasznositdsa foszforilezési reakciékban

Témavezetd:
Dr. Keglevich Gybrgy, egyetemi tandr, BME, VEK, Szerves Kémiai Technolégia

tanszék

A BME Szerves Kémiai Technolégia Tanszékén hosszi évek ota foglalkoznak athidalt
foszforheterociklusok  fragmentdciojaval képzett, reakcibképes intermediereket (YP(O)CH.)
hasznositd foszforilezésekkel. Ehhez a munkahoz kapcsolddva egyrészt killonféle prekurzorokat
szintetizaltam, masrészt ezek fragmentdcids reakcidit vizsgdltam termolitikus és fotolitikus
koriilmények kozott.

Foszfabiciklookténekbd! illetve foszfabiciklooktadiénekbdl termikus és fotolitikus uton metilén-

foszfin-oxidokat képeztem, amelyekkel aminokat, fenolokat és naftolokat foszforileztem.

Y = Ph, alkil, alkoxi
Az enyhé korilmények kozott vépzett fotolitikus foszforilezések acetonitriles oldatban j6
termelessel jatszodeak le. A metilén-foszfin-oxidok termikus generdlisa magasabb hémérsékletet
igényel, amelyen a polimerizacié élkerilhetetlen, ezért kisebb hozammal vezetett az acilezett
termékhez.
A termikus reakciéban a prekurzorok retrocikloaddicidjaval képzédik a metilén-foszfin-oxid. Fz
az intermedier fotokémiai Gton is keletkezhet, de tapasztalatunk szerint egy masik, pentakoordinélt

foszforatomot tartalmazé intermedier is képzbdhet, amely azutan fragmentdcioval szolgiltatia a

foszforilezett terméket.

elGvizsgalatok alapjén jo prekurzora lehet a termikusan kivaltott foszforilezéseknek.
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Bogdr Krisztian, 11 évf. kémia tandr szakos hallgaté
SZTE TTK

Olefinek enantioszelektiv epoxidalisa MCM-22 zeolifban enkapszulalt
katalizitoron

Témavezets:
Dr. Zsigmond Agnes, egyetemi docens, SZTE, TTK, Szerves Kémiai Tanszék

Prokiralis olefinek enantioszelektiv epoxidélasi reakciojat tanulmanyoztuk, zeolitban
rogzitett, “ship-in-a-bottle” tipusti katalizdtoron. A homogén kézegben jo] miksds Katalizdtorok
heterogenizdlasa szamos elénnyel jar. Ezek kézott vannak varhaté elénydk, amelyek a heterogén
katalizitorok természetébsl adédnak és vannak elére nem vérhato elénydk, amelyek specialisan a
vizsgélt rendszerhez kotodnek. Az altalunk enkapszuldlt katalizdtor, az olefinek enantioszelektiv
epoxidalasiban hatékenyan alkalmazott, kiralis Mn(di-tert-butil-szalén) komplex volt.

A “ship-in-a-bottle” tipust katalizator eléallitasira, a bizonyitottan legjobb médszert, a
zeolit szintézist haszniluk. Tekintettel arra, hogy a komplex mérete meglehetésen nagy, a
hagyomanyos zeolitok nagyiiregébe nem fér bele. fgy az enkapszulélésra egy 4j tipush zeolitot, az
MCM 22 haszndltuk, amelynek specialis szerkezete nagy méret, (18.5 x 7 A) nagyireget
biztosft, amelyben a fenti komplex elfér. Az eldallitott katalizatort a szokdsos spektroszkopiai
technikdkkal, XRD, FT-IR, SEM és elemanalizis segitségével jellemeztiik. Az a-metil-sztirol
epoxidaldsi reakcidjat tanulmanyoztuk az eléallitott katalizatoron és a korabbi megfigyelésekkel
Osszhangban az enkapszuldlt katalizitor szdmos elnyét — a magasabb specifikus aktivitas és
enantioszelektivitds ~ 2 homogén katalizatorhoz viszenyitva tudtuk bizonyitani.

A ciklooktén epoxidalasi reakciojat tanulmanyozva kémiai médszerrel tudtuk bizonyitani,
hogy a komplex a zeolit belsejében van. A ciklooktén lévén nagyméretit molekula igen nehezen
diffundal be az 5 L méretii csatornan keresztiil a zeolit belsejébe. Igy a ciklooktén heterogenizéh
katalizatoron észlelt lényegesen kischb reaktivitasa kémiailag bizonyitja a komplex elhelyezkedését

a zeolit belsejében,
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Hetényi Anaszidzia, V.évf. vegyész hallgato
SZTE TTK

Szerkezet és egyensilyi dlland6 dsszefiiggés, és reakeié mechanizmus vizsgdlat a

3-arilszubsztituilt imidazo[5,1-a)izokinolinok gyiirii-linc tautoméridjiban

Témavezetdk:
Martinek Tamds, egyetemi tandrsegéd, SZTE-GYTK, Gyogyszerkémiai Intézet
Dr. Kértvélyesi Tamés, egyetemi docens, SZTE-TTK, Fizikai Kémia tanszék

A 3-aril-8,9-dimetoxi-1,2,3,5,6,10b-hexahidro-imidazof 5, 1 -a)izokinolinck deuterokloro-formos
oldatban az 1,3-NN-heterociklusok kérében ritka haromkomponensi gyiirii-linc tautomer

elegyeknek bizonyultak,

MeO.
Meo:@Q’V “H ’
B N

transz

11
\,

cisz

X = pNO;:a, mNOy: b, pBr: ¢, H: d, pMe: e, pOMe: f, pNMe,: g, pMe:h

Az NMR spektroszkopids vizsgalatok sordn a proton NMR spektrumok erds jelkiszélesedése
miatt az egyenstlyi allanddkat szélesebb hdmérséklettartomdnyban hatsroztuk meg, majd a 300K-re
extrapoldlt ériekeket a Hammeit-Brown-féle szubszti-tuens konstanssal linedris korrelaciot

tapasztaltunk a logk, = pc+ + logK, _,, linedris extratermodinamikus egyenletnek megfelelden. A

vizsgalt modellvegyliletekre AMI szemiempirikus szamitdsokat végezve a szamitott szerkezeti
paraméterek, és a killonb6z8 szubsztituenseket tartalmazo vegyiiletek kisérletileg kapott egyensiilyi
allandok kbzoti osszefliggéseket allapitottuk meg.

A reakeid mechanizmusinak vizsgélatdhoz a 2D kicserélédési NMR spektrumokbdl nyertiimk
kisérleti informaciot. A mérések kvantitativ kiértékelése soran a szokdsos Schiff-bdzison keresztiil
lejatsz6d6 atalakulds mellett egy kozvetlen gylrii-gyir tautoméria is megfigyelhetd. A mésodik
reakei6iit valosziniiségét egy 2,4-oxazino-izokinolin szirmazék segitségével tAmasziottuk ala.

Az elméleti szamitasok scpitségével az eddig nem ismert elemi lépéseket kiséreltik meg

modellezni.
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Czifrdk Katalin, V. vegyész haligats
DETTK
Nem vart reakciok glikopiranozilidén-spiro-ditiohidantoinok el§allitdsakor

Témavezetd:
Dr. Somsék Laszl6, egyetemi docens, DE, TTK, Szerves Kémiai Tanszék

A glukopiranozilidén-spiro-(tio)hidantoinok a jelenteg ismert legjobb glikogén-foszforiléz (GP)
inhibitorok. Az enzim patlisa gy potencidlis diabetes terapia leheldségét teremtheti meg. A DE
Szerves Kémiai Tanszékén az elmilt években cgyszerl szintézist dolgoztak ki ilyen ‘vegyﬁletck
eldidllitasara. A vizsgalatok dltaldnos célja valamennyi oxigén- és kénanalogon elkészitése.

Dolgozatomban a ditiohidantoinokhoz vezetd preparativ lehetéségek vizsgilatit mutatom be a
szintézisitkhiz szitkséges (' 1-brém-I-dezoxi-D-glikopiranozil)-tioformami-dok és az 1-dezoxi-1-
izotiociandto-D-glikopiranozil-cianidok el6allitdsi reakcidinak tanulméa-nyozdsaval.

Peracilezett tioamidokat allitottunk els D-gliiko, D-gadlakto és D-xilo konfiguriciékban. Ezek
megkisérelt gydkas bromozasa a vart C. -(1-brom-glikozil)-tioformamidok hefyett helyett 3,5-bisz-D-
glikopiranozil-1,2,4-tiadiazelokat adott. E vegyiiletek egyszeril, reprodukathatd eldallitdsat eldottuk
meg KBr0;-Na,$,;0, reagensekkel CH,Cly-viz clegyben.

Az 1-brom-1-dezoxi-D-glikopiranozil-cianidok rodanid ionokkal vépzett reakcidiban 1-dezoxi-1-
tiocianato-D-glikopiranozil-cianidok keletkeziek D-galakto, €s D-arabino konfigu-racidkban, mig a

D-gliko €s D-xilo esetckben ezek mellett a 2-hidroxi- -glikal szdrmazékot is izolaluk. A vart
izotiociandtok nem voltak jelen a reakcidelegyekben.

Az 1-dezoxi-1-tiocianéto-D-glikopiranozil-cianidok anomer parjainak létezése megteremtette a
lehetdséget a tiocianat-csoport (SCN) anomer effektusanak meghatirozdsira. Ennek érdekében
részletesen vizsgaltuk a 2,3,4,_6-tetra-0-benzoi]-1-dezoxi--]-tiocianéto-D-gliikopiranozil—cianidok és
a  2,3.4,6-tetra-O-benzoil-D-glitkopiranozil-tiociantok keletke-zését és  anomerizaciojat. A
tiociandt-csoport  anomer  effektusit  a 2,3 ,4,6-tetra-O-acetil-D-galaktopiranozil-cianidok

anomerizacids egyensilydnak ismeretében 3 keal/mol (12.5 kJ/mol) értéknél nagyobbnak becsiljitk.
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Holczknecht Orsolya, IV.évf vegyész hallgato
DE TTK

Természetes aminosavak kiralis informdcidjanak dtaddsa prokirilis funkciés
csoportokra

¢

Témavezetd:
Dr. Micskei Karoly egyetemi docens, DE, TTK, Szervetlen és Anahtlkal Kémiaj

Tanszék
A kutatocsoportunkban az elmilt néhdny évben végzett kutatémunka eredményeként

megallapitdst nyert, hogy a természetes aminosavak alacsony oxidaciés allapoti atmenetifém
komplexei alkalmasak a kirdlis informéciéjuk tovabbitisara prokiralis ketonokra, enyhe
reakeiékoriiimények kozott'?. Kutatémunkam soran célul tiiziek ki, hogy a kordbbi eredményeket
mas prokiralis funkcids csoport redukcidjdra, igy primer aminocsoport enantioszelektiv
kialakitasdra is kiterjesszem.

Az oximok (1 pl. R1=Ph, R2=CH;) Cr(lI)-aminosav komplexekkel (Cr"L) torténd
redukciojdnak tanuiményozisa soran elészér az aminocsoport kemoszelektiv kialakitasanak
reakciokorilményeit dolgoztam ki.

.OH NH
/N& 4 cr* ?
Ri” ™SRz ———> R{7"R2
H,0/DMF
t=20 oG

Megfeleld konverzidt (>95%) és hozamot (90%) aminra nézve abban az esetben kaptam, amikor
semleges kézegben, Cr(H)L/szubsztratum>7 mellett végeztem a reakcidt, Tapasztalataim szerint a
kapott enantiomer felesteget (5-40% e.e.) az aminosavak mindsége és a komplexek szerkezete
alapvetden meghatarozza.

A kapott eredményck birtokdban tovdbbi célom annak feltérdsa volt, hogy a lermészetes
aminosavak kiralis informéiciéja kozvetleniil felhasznalhaté-e aminosavak szintézisére semleges,
vizes kizegben. Ennck keretében vizsgaltam, hogy oxim-karbonsavakbél (1 R1=Ph, PhCH,, CH,,
R2=COOH) kialakithatok-e aminosavak (2). Analitikai médszert (HPLC) dolgoztam ki a konverzid
(=90 %) és a termék aminosavak enantiomer ardnydnak (5-25 % e.c.) meghatérozasira Marfey’
szerint.

1 ). Gyarmati, C. Hajdu, Z. Dinya, K. Micskei, C. Zucchi, G. Palyt J. Organomet. Chem.,
1999, 586, 106.

2. T. Patonay, C. Hajdu, J. Jekd, A. Lévai, K. Micskei, C. Ziicchi Tetrahedron Lett., 1999, 40,

1373.
3 P.Marfey, Carlsberg Res. Commun., 1984, 49, 591.

245




.:%.-{; SR

ORGC7

Mehdi Hasan IV.évf. vegyész hallgais
ELTE TTK, Szerves Kémiai Tanszék

Friedel-Crafts acilezési reakciék vizsgilata in situ IR spektroszkopidval vas(III)-
kiorid tartalmi ionos folyadékban

Témavezet6:
Dr. Horvéth Istvan Tamés, tudomdnyos tandcsadd; ELTE TTK, Szerves Kémiai
Tanszék

A legtobb Friedel-Crafis acilezési reakcidban sztdchiometrikus mennyiségli Lewis-savat
kell alkalmazni, mely a termék feldolgozdsa soran jelentds mennyiségli hulladékot eredményez.
Kutaté munkank célja egy kérnyezeti szempontbé! jobb eljaras kifejlesztése, Ennek érdekében egy
aktiv €s konnyen elvalaszthatd katalizdtort kivanunk kidolgozni, melyhez a reakcid
mechanizmusénak és a képzods intermedierek szerepének ismerete kulcsfontossaga.

Kisérleteim soran oldészerként és katalizdtorként az 1-butil-3-metil-imidazélium-klorid
([bmim]'ICI]) és a vas{Iil)-klorid reakcidjaban keletkez$ ionos folyadékot hasznaltam, amely
szobahtmérsékleten folyadék. Alacsony pdznyomdsanak kdszonhetden kénnyen elvalaszthato a
kiindulasi anyagoktdl és a terméktdl. A benzol acilezését ecetsavkloriddal, illetve
ccetsavanhidriddel vizsgaltam. A reakeick idébeni lefoly4sat a ReactiR 1000 tipusii IR késziilékkel
kovettem. A termékelegy Osszetélelét a reakeié feldolgozasa utdn gazkromatograffal hataroztam
meg.

Az ecetsavkloridnak az ionos folyadékhoz valé hozzéadasakor szamos vy, egyik kiindulasi
artyaghoz sem rendelheté cstics jelenik meg az IR spektrumban. Mig a 2292 cm™'-né talalhatd esics
az acetilium-kationhoz rendelhetd, addig a 2194 cmr™'-nél megjelens csiics altalam meég ismeretlen
szerkezetll intermedierhez. A spektrumok alapjdn arra lehet kovetkeztetni, hogy az ismeretlen
vegytilet az acetilium—kationbol keletkezik. A benzol hozzdadasakor a 2292 cm™-es (acetilium-
kation) és a 2194 cm™'-es esiics hirtelen eltiinik, tgy valdszinUsithetd, hogy fontos szerepet jatszanak

a reakcioban.
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Kudar Veronika, IIl. éves vegyész hallgaro,
ELTE-TTK

Az N-trimetilszilil- és az N-trimetilsziloxi-ftalimid dsszehasonlit6 vizsgilata

Témavezett:
dr. Szalay Roland, egyetemi adjunktus, ELTE-TTK
Az ELTE Altalinos és Szervetlen Kémiai Tanszékén méar tobb, mint két évtizede folynak

kutatisok karbamidsavak, illetve rokon vegylletek szililezet szarmazékainak eldallitaséra,
szerkezetmeghatétozdsara, reakcisik vizsgilatira és szililezéképességitk médositdsara. A szililezési
reakcidt az alabbi séma mutatja: QSiMe; + ROH = ROSiMe; + QH

Diakkéri munkdm sordn célul tiztem ki az N-trimetilszilil- €5 az N-trimetilsziloxi-ftalimid
eloallitasdt, valamint szerkezetiik €s  szolvolizisekben tapasztalt  reakcioképességiik
oOsszchasonlitésat. Az N-szilit-szarmazék szintézisét mar korabban leirtak, én j eljdrast

atkalmaziam. A két vegyiiletet az aldbbi modszerekke! allitottam cl8:

o] o
250C .
NH  + MeSiICl + EgN ———= N—SiMe; + EtNH'CP
g Tl
o] o
o]
,O*SiMEa 259¢ #O
N—OH -+ 12 FiC—C, = N—OSiMe; + 12 FaC—C_
N—SiMe, CHLh: 'NH,
0 o]

Az elbdllitott szirmazékokat mdgneses magrezonancia (NMR)-, infravirss (IR)- spekiroszkdpiat
£s wimegspektrometriai (MS) modszerekkel jellemeztiik.

A kristalyos anyagok molekulaszerkezetét rontgendiffrakcios vizsgalatok alapjan hatdroztuk
meg. A két molekula nagyfokn hason[éséga ellenére mégis jelentds killonbség mutatkozik a
térszerkezetiikben. A szilil-fidlimid esetében a molekula Gsszes nehéz atomja egy kozos sikban
helyezkedik el. kivéve a sziliclumhoz kapesolédo két metil-szenet, illetve a Si-atom mintegy 0,2 L-
mel kbzelebb van az egyik karbonil oxigénhez, Ezzel szemben a sziloxi-szarmazékban az S-tagit
gyiirit alkotd atomok kdzill a nitrogénatom |, boritékszerien” kihajlik a tobbi atom Altal
meghatarozott sikbol. melynek kovetkeztében a két karbonil oxigén iz ellenkezd iranyba fordul ki.

A szobvolizisvizsgalatok eredményei azt mutattdk, hogy mig viz hatdsara mindkét vegyiilet
pillanatszeriien elbomlik, addig etanollal a sziloxi-szarmazék két és fél nagysagrenddel gyorsabban

reagdl a szilil-szarmazékhoz képest,

247



Téth Mikios V.évf vegyész hallgaré
DE TTK

A tebain savkatalizilt d4trendezédése S-nukleofilek jelenlétében

Témavezetd:
Dr. Berényi Séndor , egvetemi docens, DE, TTK, Szerves Kémia Tanszék

Eldzmények: A Tanszéken az utébbi években viszgaltak a tebain O-nukieofilek és S-nukleofilek
jelenlétében végzett meténszulfonsavas atrendezédését. Alkoholok &s tiolok jelenlétében a
savkatalizalt gylirGétrendezbdést nukleofil csere is kisérte, igy a megfeleld 2-alkoxi- ill:2-szulfanil-

apokodein szdrmazékok keletkeztek [1,2].

Sajdt kisérletek: Vizsgaltam a tebain savkatalizalt atrendez6dését ijabb S-nukleofilek (tiofenol,
benziltiol, tioszalicilsav, cisztein &s penicillamin) jelenlétéhen.

A tebain metanszulfonsavas dtrendezése a szok4sos reakciokdriimények (30 perc, 90 sC) kozott
tiofenol és benziltiol jelenlétében a vart 2-szubsztitudlt apokodein szirmazékokat eredményezte.

Tioszalicilsav  jelenlétében 2  tebainbél  16bb  termék  képzodését  tapasztaltuk.
Oszlopkromatografids médszerrel harom terméket sikeriilt elkgtioniteni. Spektroszkopiai vizsgalatok

{'"H -NMR, MS, IR) szerint a fotermék egy tioxanton gytriit tartalmazé vegyiilet.

3
5-0CH;z e, 2.5
N, 1
———— Hzcl HOOGC »
metanszulfonsay OH
0°C, 30 p

" 0CH, OCH;
tebain

L-cisztein jelenlétében a miegfeleld 2-szubsztitoalt szérmazékot nyertitk, mig D-penicillamin

esetében nem tapasztaltunk reakciot, ami sztérikus okokkal magyarazhatd.

Irodalom;
S. Berényi; M. Czirjak; 8. Makleit: J Chem. Soc. Perkin Trans [ 1993, 2137.

S. Berényi; Cs. Csutorss; S. Gyulai; S. Makleit: Org. Prep. Proc. 1998, 30, 100.

ORGCI0
Kiss Eleondra, IV. évf. vegyész hailgaté
DE TTK
1,2-Diketonok szelektiv redukcidja krém(II)-komplexekkel

Témavezetd:
Dr. Patonay Tamds egyetemi docens, DE TTK, Szerves Kémia

Vizsgdlataimat a krom(II)-acetattal végzett kemo- és sztereoszelektiv hidrogénezések terén
viégeztem, célom volt a ketonok enantioszelektiv redukcidjara kidolgozott eljdrasunk kiterjesztése
o-diketonokra. Ezen modszer jelentdsége. hogy szobahémérséileten, vizes kdzegben, enyhe
korilmények kozdu hajthatd végre.

Kimutattam, hogy az 1 o-diketonok krém(Il}-acetattal a reagens mennyiségétdl Riggben
szelektiven, jo hozammai a 2 o-hidroxi-ketonokka, majd egy kovetkezd redukcids lépésben egy

tfszer dehidroxilezdéssel 3 ketonokka alakithatok.

o _ OH
- Crp (2 ekv) s Cri @ekv)
R? : RZ T

G O o
1 2 3

RZ

a R'=R?=ph b R'=4-MeO-CgH, R? = Ph ¢ R'=R%= 2-furii

d R'=R’°=4CICsH; e R'=Ph R®=Me f R'=Ph R*=H

A termekardnyok alapjin — a képzddon termékek oszlopkromatografias elvilasztasat és NMR,
esetenként MS szerkezetvizsgalatat kovetBen — megéllapithaté volt a redukcidndi érvényesiilé
regioszelektivitds; a reagens preferaltan a hagyobb elektrofilitast karbonil centrumot tdmadja.

Javaslatot tettem a reakcié mechanizmusara, melynek kulcslépése a masodik SET folyamatot

kivetden egy enolatot eredményezé C-0 kotéshasadds.

bt 1 SET 2 SET 0° oH 0° Ho Q
) - 2 2 i LA 2
R‘)kn/Rz 2+ RVK(R R')-\[/R R‘A/R? tautomerizacis R«*/R
o

OH CH
Eddigi eredményeink alapjén megkezdtilk a médszer kiterjesziését bonyolultabb szerkezetf],
vagy természetes vegyiiletekre egy 0, Altalinosan alkalmazhaté dezoxigenalds, tovabba a-hidroxi-

ketonok enantioszelektiv szintézisének kidol gozdsa céljabol,
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Keseril Marta, V.évf vegyész hallgaté
DETTK

Hexapiranozil-azidok tomegspektrometriai vizsgalata

Témavezetd:
Dr Dinya Zoltén, hab. egyetemi docens, DE TTK, Szerves Kémia tanszék

A hexapiranozil-azidoknak, mint & sztereokontrollilt szintézisek intermediereinek,
szénhidratkémiai jelentBsége az utébbi idében megnétt. Az irodalom tobbiéle fragmentécios
lehetdségrol tesz emlitést. FAB-MS mérések soran [MH-NH;1" ionokat észleltek, melyek
molekularis HNj (hidrogén-azid) elimindcidjdra utaltak a protondlt molekulaionbél [M-HI". Az
azidesoport molekuldris N, vesztését mir ezt megelézden megfigyelték EI-MS mérések soran.
Bebizonyosodott tovabba, hogy az azidcsoport aminocsoportta redukalédhat FAB illetve DCI
mérések soran. Mindeddig nem kerillt sor hexapiranozil-azidok részletes EI, CI, FAB vagy TSP
adatainak kizlésére.

Munkénk soran killénbdzé technikék EI, €l CAD-MIKE, FAB, TSP, ELI-HRMS
felhasznalasaval  vizsgaltuk anomer hexapiranozil-azidok és 3-tio-glilkopiranozil-azidok illetve
ezen vegyliletek peracetilezett szArmazékainak viselkedését {megspektrometriai mérés sordn. Az
anomer hexapiranozil-azidok pozitiv ion EV/CI(NH;) tomegspektruma foként A[M-N;] és [M+H-
28]"=[RN=M-27]" jonokat tartalmaz. Kisebb mennyiségben talalhatok még més fragment ionok is
attél fiugpden, hogy a N, vesziés hasadas vapy étrendezédés kiivetkezménye. Az anomer
hexapiranozil azidok EI/CI(NH;) ionizdcidja soran instabil molekulaionok keletkeznek, melyek
kompetitiv reakciokban bomlanak le. Kilonbozd tmegspektrometriai  mérések  alapjan
megmagyarazhatovd valt a legjellepzetesebb ionok fragmentéciGja. Az anomer azidszubsztitualt
hexopiranozidok esetén egy karakterisztikus iont fi gyeltiink meg, amit atrendezédott niftrén fonnak
([M+H-28]+E[RN:M-27]+) neveztiink el, és a molekulaionbd! szdrmaztattuk N, vesztés, és az azt
kgvetd protondlddas altal. A protondlt nitrén alapviza egy héttagira bovilit gy(iri: oxazocin, ha a
heteroatom oxigén, vagy tiazocin; ha a heteroatom kén. Az anomer centrumban talalhaté
azidcsoport orienticiojat meghatdrozhatjuk az A ,[M-Ns] és [M+H-28]'=[RN=M-27]" ionok relativ
mennyiségébdl, f5ként, ha a szeptumon keresztiil némi BF;-Et;0-t juttatunk a rendszerbe,

Vizsgalataink sorén kiderilt, hogy a diasztereomerek ELCI(NH;) spektrumai bar nagymértékben
hasonlitanak, mégis a megjelent karakterisztikus intenzitaskiilonbségek lehetové teszik az

anomerek megkildnboztetését. A FAB valamint TSP technikak viszont alkalmatianok erre a célra.

Reakciokinetika és katalizis A




. RKKAT
Alapi Tinde, V. évf vegyész hallgats
SZTE TTK

A metanol inhibicigs hatisdnak vizsgalata a fenol gyskis bomldsaban

Témavezetdk:
Dr.Dombi Andris, egyetemi docens, SZTE, TTK Szervetlen- és Analitikaj Kémia

Tanszék
Dr. Ilisz Istvén, egyetemi tandrsegéd, SZTE, TTK Szervetlen- és Analitikai Kémia

Tanszék

A vizek és levegh szerves nyomszennyezdinek eltiavolitasira eredményesen alkalmazhatok a

gybkgeneracién alapuls nagyhaiékonysagi -oxidacios eljdrisok. A technolégidk tervezéséhez és
optimilis {izemviteléhez azonban behatd ismereteket kell szerezni a lejatszédé folyamatok eddig
kevéssé ismert elemi kémiai lépéscirdl és reakcidkinetikai Jellegzetességeirdl. Ezen vizsgalatok
egyik eredményesen alkalmazhaté modszere a kompetitiv reakciokat kihasznalé kezelésméd. E
célra leggyakrabban alifas alkoholokat alkalmaznak,

Munkdmban a viz vakuum-uliraibolya (VUV} fotolizisét hasznditam gytkgencralasi
eliardsként és vizsgaltam a vizes oldathan fenol, mint modellvegyiilet lebomlasat a kiindulési anyag
fogyasanak és a reakciotermékek felhalmozadasénak nyomon kbvetésével. A reakcibcsatornak
clthangolsara és szabdlyozésira a reakcidelegyhez metanolt adagoltam. Irodalmi adatokra alapozott
varakozasainkkal ellentéthen a 10°M kezdeti koncentraciéju fenol bomlasdt a metanol ezerszeres
feleslegben sem inhibidlta. Az inhibiciés hatds csak a fenol koncentracidjanak csolkkenésével valt
jelentéssé. A tapasztaltak hatierének felderitése végett megvizsgaltam a fenolnak a metanol gyokos
atalakutasara kifejiett hatasat. Megéllapitottam, hogy a feno! kezdeti koncentricidjinak novelésével
csikken 2 metanol bomlasinak és gyokos dtalakulasara jellemzd formaldehid képzddésének
sebessége.

A kisérletek eredményeinek Osszevetésével megatlapitottam, hogy a viz VUV fotolizisében
képzédd gydkékért mind a fenol, mind a metanol kompeticiés kémiai lépésekben reagal; a
metanolbdl képzéds és a reakcidelegyben felhalmozods hidroxi-metil-gysk  véltozatlan
sebességgel tovabbviszi a fenol bomlasal, visszaképezve a metanolt, Alatamasztja ezt az a
tapasztalat, hogy a fenol konceniricidjanak névelésével csﬁkkén a hidroxi-metil-gytk
rekombindci6jabél képzédd formaldehid felhalmozdédasanak sebessége. A fenol, koncentracidjanak
cstkkenésével egyre kevéshé versenykeépes a primer pydkok révén keletkezs hidroxi_metil-gy.ﬁk
rekombinacios reakcidival, ezért itt mar érvényesill a metanol inhibicigs hatasa. Az irodalombsl
nem ismert reakeiokinetikai paraméterck becslésével 4 felvazolt inhibicigs mechanizmus

kvantitativen is jellemezhetéivé valik.

Madardsz Jozsef IV, évf Vegyészmérnok hallgato
VE MK

C; szimmetrdji ligandum szintézise és alkalmazssa aszimmetrikus
hidroformilezési reakciéban

Témavezett: : .
Dr Bakos Jozsef, egyetemi tanar, VE, MK, Szerves Kémia Tanszék
Hegedtis Csaba, tanszéki mémaok, VE, MK Szerves Kémia Tanszék

A gyogyszerek és nivényvéddszerek hatdanyagai koiztt gyakren fordulnak cls kirdlis
vegylletek. Aszimmetrikus kornyczetben az enantiomerek eltérd moédon viselkednek, ennek
kovetkeztében a biolégiai aktivitast vegyliletek enantiomerjeinek kﬁiﬁp_b§26 hatsa lehet az él6
szervezetekre. Az egyik enantiomer gyogyhatast, a masik inaktiv, vagy.e.s.f':tleg kéros hatdsi.
‘Optikailag tiszta anyagok eldatlitasanak egyik médja a homogénkatalitikus aszimmetrikus szintézis.

Az olefinek aszimmetrikus hidroformilezéséhez a leggyakrabban hasznalt kiralis katalizdtorok a
ditercier foszfin, vagy foszfit-tartalma Rh(D), vagy Pi{1I}-komplexek, amelyeknéi a kirdlis modositd
ligandum C; szimmetrigjo. Uj szintetikus utat dolgoztunk ki €, szimmetrigju foszfortartalmp
ligandumok eldallitasara, amely (4R,6R)-4,6-dimetil-2,2-dioxid-1,3,2-dioxitidn (1) gyiirinyitasi
reakeiGjan és az ezt kovetd, az elsé nukleofi] agenstd! eltérd mindséeli nukleofillel végzeit Sy2

reakcidn alapszik,
1. LDBP @ P H H;F"©
————— 4
2. LiPPhy @ @

2
AZ 1) vegyiletek, ¢és Pi(ll)-komplexeik szerkezetét 'H-, C-, *'P-NMR spektroszkopia
segitségével azonositottuk. A hatos kelatgyiirtit képzd ligandumok Pi(II) és Rh(I) koplexeit sztirol
aszimmetrikus  hidroformilezésére  alkalmaztuk. Megéllapitottuk, hogy a C-szimmetrigjg
ligandummal nagyobb katalitikus aktivitds s szelektivitds érhetd el, mint az analég szerkezetii C,-
szimmetrigja S,S-BDPP {(2S,4S)~2,4—bisz(difenilfoszﬁno)-pcntén} €s 5,5-BDBPP {(2S.48) 2,4-
bisz{dibenzo-foszfolily-pentdn} ligandumokkal. Az in situ képzen Pt2)CI{SnCly) rendszerrel sztirol

hidroformilezésében 94,3%-0s kemoszelektivitassal, 84,5%-o0s regioszelektivitissal és 88,6%-os

enantioszelektivitassal nyertiink 2-fenil-propanalt.




Pap Jozsef Sandor, V. évf vegyész hallgars
VE, MK

Néhdany redox- és nem redoxaktiv fémtartalmi funkcionslis pirokatechin oxidaz
modell vizsgalata

Témavezetdk:
Dr.. Speier Gabor, egyetemi tanar, VE MK, Szerves Kémia Tanszék
Kaizer J6zsef, tudoményos munkatirs, MTA PEKUCS

Biolégiai rendszerekben a katabolitikus és metabolitikus folyamatok legtobbje enzim-katalizis
1évén jatszodik le. Egyes mikroorganizmusok példaul képesek aromas vegyﬂ[etek. lebontésara
tdbblépéses folyamatokban, amelyekben kiilontéle enzimek miikodnek kézre. Ilyen a pirokatechin
oxidéz is, amely a pirokatechin dehidrogénezését katalizalé réztartalmi metalloenzim.

A modelirendszerek elé4llitdsa az enzimek mikddésének megértdsét szolgélja. Oxiddz enzimek
esetében az utdbbi években szdmos modelirendszer sziiletett, amelyek egy része funkcionalis', més
részitk pedig szerkezeti jellegit®.

Munkdnk célja az enzim aktiv centrumaban levé redoxaktiv fém (réz) szerepének tisz-tdzdsa
volt. Ennek érdekében egyszer) Cu(ll)- és Zn(TD)-tartalmi komplex vegyileteket al-litottunk els.
Szubsztratumkeént a 3,5-di-tere-butil-pirekatechint (DBCatH,), ligandumként pedig 3,3’-imino-
bisz(N,N-dimetil-pmpii-amin)-'t (idpaF) hasznatunk fel. Az eloallitoy vegylileteknek vizsgaltuk az
elemi Gsszetételét (elemanalizis, fémtartalom-meghatarozas) és szerkezetét (IR, rontgendiffrakcis,
UV-VIS, ESR). '

Tapasziatataink alapjén mindkeér komplex vegyiilet katalizalja a szubsziratum dehidrogénezését
dioxigénnel. Termékként 3,5-di-ferc-butil-1,2-benzokinont (DBQ), valamint hidrogén-peroxidot
kapunk. A reakciskinetikai méréseket elvégezve a kovetkezd sebességi egyenletekhez jutottunk: -
dIDBCatH, J/dt=K [ Cul[DBCatH,][0,] és
-d[DBCatH, )/di= kans[Zn]"*[DBCatH][0;), amelyek — mas egyéb evidencidk mellett (kinetikus
izotopeffektus, kozti termékek kimutatésa) — arra engednek kovetkeztetni, hogy alapvetd kiilonbség
van a redoxaktiv (réz), illetve a nem redoxaktiv (cink) fémtartalmy komplex katalizalta reakcio
mechanizmusa kézitt, Mig az elézénél a fém valtozd oxidaciéfokdnak van meghatarozo szerepe,
utobbindl annak bézicitdsa dominal,

Irodalom:

[1] Barbaro, P.; Bianchini, C.; Frediani, P.; Meli, A.;Vizza, F.; Inorg. Chem. 1992, 31,

1523-1529.

(2] Hans-Jorg Krisger; dngew. Chenm. Int. Ed 1999, 38, 207-210.

Szabé Gabor, IV.évf. vegyész hallgaté
VE MK

2,4-Bisz(difenil-foszfino)-pentén alapii ligandumok eléallitdsa és alkalmazdsa
enantioszelektiv szintézisekben

Témavezetd:
Dr. Bakos Jozsef, egyetemi tanar, VE MK, Szerves Kémia tanszék _
A biologiailag aktiv vegyilletek jelentds része optikailag is aktiv. A biologiai aktivitas gyakran

csak az egyik enantiomerhez kiitddik, a mésik izomer gyakran szennyezéanyag, amely feleslegesen
terheli a szervezetet &s a kdrnyezetet. Ezért fontos az enantioszelektiv szintézisek kifejlesztése.

Katalitikus aszimmetrikus szintézissel optikailag inaktiv vegylilethd! kirdlis segédanyag (pl.
reagens, katalizator) felhasznaldsaval nyerhetiink optikailag aktiv vegyitietet, A homogénkatalitikus
aszimmetrikus szintézis kirdlis ligandumol tartalmazé kataliziterral oldhatd meg. A 2.4-
bisz{difenil-foszfino)-pentin (BDPP} enantiomerjei j6 eredménnyel alkalmazhato ligandumok
aszimmetrikus szintézisek Rh- és Pt-tartalma katalizatoraiban [ 1], pl. dehiro-aminosavak €s Schiff-
bazisok hidrogénezésére és sztirol hidroformilezésére.

A BDPP-vel analég szerkezet ligandumok sziniézisével arra kerestiink vélaszt, hogy az
elektronikus és sztérikus tényezOk milyen mértékben modositjak a katalitikus rendszer aktivitdsat és
szelektivitasat. Ebbél a célbdl a fenilesoportokon hajtottunk végre szerkezeti valtoziatasokat.

Ar = CgHs-
Ar = 3,5-di-(CH3)-CeHa-
Ar= 2.4-di-(CH;)-CsHs~
Ar = -CgH,-4-OCHj;

ar

Ar2P PArZ

A BDPP analogok szintézisére harom 1 reakcidutat dolgoztunk ki. Bizomyitottuk, hogy az
optikailag tiszta pentan-2.4-diol ciklikus szulfitia j6 elektrofil és kétlépéses nukleofil
szubsztitiicidval BDPP-vé alakithat6. A nukleofil foszfidot - a szubsztituens mindségétdl fiigeben -

P-C kotesfelhasitasi reakciéban nyertitk, vagy dietil-foszfitbsl allitottuk eié hdromlépéses

szinf€zissel. Az Gj vegyliletek szerkezetét ]H—, 13C-, 3p.NMR spektroszkopias vizsgilatok adatai

alapjan igazoltuk. Az @} ligandumok Rh(I}- komplexeivel eldkisérlet szintii Gsszehasenlitd

vizsgalatot végeztink dehidroaminosavak hidrogénezésére, Rh(I)- és Pi(Il)-komplexcivel pedig

sztirpl hidroformilezésére.

Irodalom:
[1] Bakos J., Toth |, Heil B, Marké L. J. Org. Chem. 46, 5427 (1981)
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Székvolgyi Zoltdn, V.évf vegyvésemérnsk hallgats
Veszprémi Egyetem MK

Szterdnvizas ketonok elé4litisa homogénkatalitikus karbonilezési reakciéban
Témavezets:

'?‘kodép]f dr. Féides Rita, egyetemi docens, Veszprémi Egyetem, MK, Szerves Kémia
anszé

Aril ketonok homogénkatalitikus karbonilezési reakcitval t8rténd eldallitasara viszonylag kevés

médszer ismeretes:' étmenctifém-_komp[exek Jelenlétében  alkenil- vagy aril-halogenidekbal,

szénmonoxid alatt, fémorganikus vegyliletekkel reagaltatva szintetizalhaték, A -fémorganikus

reagensek lehetnek borsavszdrmazékok, aril-fluor-szilinok vagy onvegyilletek. A NaBPhy-ot

karbonilezési reakcidkban eddig még nem alkalmaetak, segitségével csak homogénkatalitikus

kapesolasokat hajtottak végre aril-alkének és biarilok elallitasa céljabal. ?

Munkim sorén szteranvizas ketonok clddilitisa volt a célom. 17-j6d-50-adroszt-16-ént (1)
reagéltattam Pd katalizator és bazis Jjelenlétében CO atmoszféraban NaBPhg-tal. Az 1a keton minél
nagyobb hozammal t6rténg eldallitisinak érdekében vaMoztattam a reakciokoriilményeket: a

katalizétor—komplex Pd/foszfin ardnyst, a bézist, az oldészert &s a borét/szteroid aranyt.

Oy.Ph
NaBFh,, CO, bazis
—_—
[Pd]
1 1a

Az optimélis korilmények megallapitasa utan egyéb kiindulasi vegyiiletek dtalakithatdsagat is
vizsgdltam és arra a kivetkeztetésre Jutottam, hogy alkenil-jodidok esetében teljes atalakulas érhetd
el, alkenil-bromidot hasznalva viszont kevéshé 6 hozammal jatszadik le a reakeis. Enol-triflatokkal
a kivant termékek mellett melléktermekként a direkt fenilezéssel keletkezett szdirmazékok is
megjelentek. A szteranvizas aril-triflatok nem reagaltak. A termékek szerkezetét spekiroszkopias
vizsgalatokkal igazoltam (lH-, C-NMR, MS, IR). Az cléallitor ketonok gydgyszerkémiai
szempontbd! jelentds szekunder alkoholok kiindulasi anyagai lehetnek.

{1] Thompson, D, JI.: Carbenylation and Decarbonylation Reactions, Comprehensive Organic
Synthesis (Eds. Trost, B. M.; Fleming, 1), Vol. 3., pp. 1023-1026, Pergamon Press, Oxford (1991).

[2] Ciattini, P. G.; Morera, E.; Ortar, G. Tetrahedron Lett. 33 (1992) 4815-4818.

Nagy Tibor, V. évf. vegyész hallgaté
ELTETTK
Az izoprén lebomlisi kinetikajanak vizsgilata a troposzfériban

Témavezetdk:
Professor Michael J. Pilling, University of Leeds, School of Chemistry
Dr. Turanyi Tamas docens, ELTE TTK, Fizikai Kémia Tanszék
A lombhullaté ndvények 4ltal a legnagyobb mennyiséghen a légkdrbe bocsdtott illékony szerves

vegytilet (volatile organic compound, VOC) az izoprén. Becslések szerint az izoprén  emisszidja
teszi ki a biogén eredetit, nem-metén VOC-ok globilis emisszidjanak kozel felét. Az éves izoprén
kibocsatds még az iparositott teritleteken sem elhanyagolhaté az antropogén VOC forrasokhoz
képest. A VOC-ok lebomlasz a troposzféraban fotokémiai oxidicids folyamat, aminek
eredményeként 16bbek kozott 6zon keletkezik. A képzéddtt 6zon mennyisége adott nitrogén-oxid
{NOy) szint felett arnyos 2 VOC mennyiséggel. Az izoprén telitetlensége miatt gyorsan reagél és
ezéltal erdsen megnivekedett Gzonszinthez vezet kellben magas NO, koncentracio esetén. Az 6zon
szerepe rendkivill jelentds a troposzférakémidban: fotolizise hidroxilgyokst termel, ami tisztitja a
levegdt, ugyanakkor azonban a fotokémiai szmog egyik f& komponenseként karos hatassal van az
€lévildgra és az anyapokra.

Az izoprénoxidicié helyes leirfsa tehat a légkorkémia egyik kozponti kérdése. A jelenleg
hozziférhet, legnagyobb részletességii VOC fotooxidéciés mechanizmus a Master Chemical
Mechanism (MCM), amelyben csupan az 'izoprén lebomldsa tébbszdz reakciot és koztiterméket
tartalmaz. Hatalmas mérete miatt még korunk szuperszémitégépei sem teszik lehetdvé hasznélatat
globalis haromdimenziés szimuldciokban, helyette csak erbsen leegyszerfisitett mechanizmusok
alkalmazhaték. Az irodalomban eddig megjelent, izoprén lebomlasat leird redukalt (explicit) és
Gsszevont (kondenzalt, implicit) mechanizmusok létrehozasa heurisztikus médszerckkel tortént.
Szdmos kondenzilt mechanizmus globdlis modellekben is kiprobaltak. Az elsé eredmények azt
mutattik, hogy a dobozmodell dsszehasonlitdsban feltart kiilsnbségek jelentdsnek bizonyultak
globalis modeltben is.

E tanulméanyban az MCM izoprén lebomlasi mechanizmus rendszeres, sebességérzékenységi
analizisen alapulé redukci6jét, ¢s a kapott mechanizmus teszielését mutatom be. A célom az volt,
hogy a troposzférai karilmények széles tartoméanyaban a kules anyagfajtak teljes mechanizmussal

kiindulasi alapot teremtsek munkdm tovabbi részéhez, egy globalis modellekben is ajkalmazhété, az

MCM-hez eheté leghiibb implicit mechanizmus Iétrehozasahoz.




Kokai Eniks, IV évf. biomérnisk hallgato
Patkds Gergely, IV, &vf. vegyészmérnik haligatd
Pelle Krisztina, V. évf vegyészmérndk hallgato
Taba Gabriella, IV. évf) vegyészmérnik hallgato

BME VEK

Pozitiv és negativ visszacsatoldsi hurkok az oszcilliciés BZ reakeiéban
Kisérletek és szimulgciok

Témavezetdk:

Dr. Noszticzius Zoltd i tang 5 3 émiai Fi
e tan, egyetemi tandr, tanszékvezet$, BME, TTK, Kémiai Fizika
dr. Wittmann Miria, tudomanyos foémunkatars, BME, TTK, Kémiai Fizika tanszék

Az oszcillacids reakcidknak a dinamikai viselkedés szempontjabol legfontosabb folyamatai az
un po-zm'v €s negativ visszacsatolasi hurokok. E hurkokban talilhatck a legfontosabb szerepet
Jjatszo intermedierek is.

A BZ reakcit esetében a pozitfv visszacsatolast egy autokatalitikus reakci6 adja, melynek
koztitermékei a brémos-sav és a brom-dioxid gytk. Negativ visszacsatolasi hurokbél ketté is van:

_ az egyikben a brémos-savval reagal6 bromid ion, a masikban a bromdioxiddal reagald malonil gyok

az inhibitor. Ez utébbi esethen azonban nem volt ismeretes az inhibiciés reakcié sordn képzddd
malonil-bromit kiztitermék tovabbi sorsa,
. TDK munkénk sordn megvizsgéltuk a mafonil-bromit bomldstermekeit, melyek koztt oxalsavat
is sikeriilt kimatatnunk (publikécid: Phys. Chem. Chem. Phys., 2000, 2, 4023-4028). Eredményeink
alapjén a malonil-bromit hiromféle mechanizmus szerint bomolhat, ezek relativ silya és sebességi
allanddik nem ismeretesck. Modellszamitasaink az ismeretlen sehességi dllandok felderitését
otlozzdk. Ezeket & numerikus szimulicidkat azonban még csak most kezdtiik el, ezért ebbél végsd
konkhizidkat még nem tudunk levonni.

Legfontosabb eredményiink (a publikdciéban ktzdlteken til) a pozitiv visszacsatolasi hurokhoz
kapesolddik. Megéllapitottuk ugyanis, hogy a polietiléngliko! (amely egy, a BZ reakcitt erfsen
zavar0 polimer, és amelynek hatasat olasz kutatok fedeziék fel nemrég) agy fejti ki hatasat, hogy az
egyik aumokatalitikus intermediert, a brémos-savat termeli. E reakciéban az alkoholos hidroxil
vegesoport szerepét valGszindsitettik. Ez az eredmény azért érdekes, mert az irodalomban azt
feltetelezték, hogy a polimer éteres oxigénjei a Ce* ionnal képeznek komplexet, tehdt a hatdst a
negatlv burokkal prébaltdk kapcsolatba hozni. A valésagban azonban azt tapasztaltuk, hogy az
etilénglikol monomer ugyantgy perturbalja a BZ reakei6t, st még hatasosabb is, mint a poliﬁler (a

polimerhez képest kisebb tomegit monemerrel tudtuk elérni ugyanazt a hatast)

Zddor Judit, IV. évf vegyész hallgaté
ELTE TTK
A reakcioérzékenységek hasonlésagarol

témavezetd: Dr. Turanyi Tamds, docens, ELTE TTK, Fizikai Kémiai Tanszék

Ha szobahémérséklet hidrogén-oxigén pizelegyet begyljtanak, langfront alakul ki, amely v
sebességgel halad. A részletes reakciémechanizmus  ismereiében szamitani lehet a w
lingsebességet, a langfront kereszimetszetében a 7(x} homérsékletprofilt és az i-edik anyagfajta
koncentracidjanak ¢(x) profiljat. A szAmitasi eredmények fliggenek a k reakcidparaméterek
értekétdl. A 80/0k érzékenységi vekior megmutatia, hogy a parameterek kis megvdltozasinak
hatsara hogyan valtozik meg a szamitis O; eredménye. Ismert tény, hogy az egyes érzékenys_ég‘i

vektorok hasonlitanak egymdshoz, de mennyiségileg ezt eddig még nem vizsgaltik. Két, y és y’
érzékenységi vektor killonbozbségét a d =mz;nz1/(y,. — gy’ +5Y szammal adtuk meg, tehat két

vektor killénbozosége nulla, ha egyik a méasikkal ny(jtassal és eltolassal fedésbe hozhato.
Hidrogénben szegény, sztochiometrikus és hidrogénben gazdag laminaris ¢lékevert hidrogén-
levegd langok és térben homogén adiabatikus robbanasok szimuldciéjabol  szamitott
érzékenységeket tanulményoztam. Az Origin programcsomag LabTalk nyelvén irtam egy olyan
programot, mely kiszdmitja az érzékenységi vektorok kiilénbézdségét, és Abrazolja azt a gazelegy
hémérsékletének figgvénysben. Adiabatikus laminfris 1ngban a termékek termelbdési sebességei
kezott a szamitott homérséklet és gydkkoncentriciok, ifletve az anyagok diffizioja miatt crds
csatolas van. A szimuldciok feltételeinek valtoztatasaval ezeket a csatolasokat sorra megsziintetiem.
A reakcidérzékenységi vektorok killonbdzoségét bemutaté abrak jol mutattak a csatoldsok jellegét.
Az érzékenységi vektorokat tn. “pokhdls™ abrak segitségével is dsszehasonlitottam. Ezek az
abrak alkalmasak arra, hogy szamos vektor korrelaciojat gyorsan ttekinthessik. Megallapithato,
hogy az érzékenységi vektorok elemei gyakran erBsen korreidltak, ami az un. belsé hasonlosag
elméletével értelmezhets. Az érzékenységi vektorok belsd hasontésiga minden olyan dinamikat
rendszerben észlelhetd, ahol az dsszes valtozo elstsorban egyes kitlintetett véltozokon Keresztiil
csatolt. A langok esetén flyen kitiintetett valtozék a homérséklet, illetve a nagy reaktivitas gyokok

koncentricioi. Erdekes és nagyon szabélyos viselkedést mutattam ki térben homogén robbandsok

esetében.




RKKA9

Kovdcs Tamds, ILévf vegyész haligatd
ELTE TTK

Adszorpcios és deszorpciés paraméterek meghatdrozisa katalitikus gyulladdsi
mérésekbdl
Témavezetdk:
Dr. Turédnyi Tamés, docens, ELTE TTK, Fizikai i
' 3 \ , Fizikai Kémia Tanszék
Perger Tamas, PhD hallgato, ELTE TTK, Fizikai Kémia Tanszék

Gézfizisban az éghetd anyapok az oxigénnel csak magas hémérsékleten reagélnak: Ha azonban

katalitikus felilet van jelen, akker a katalizétor feliiletén mér alacsony hdmérsékleten is lejatszodik
a reakcié. Példaul ha hidrogén—oxigén gazelegybe tiszta platinalemezt helyeznek, akkor elészér a
feliiletet nagyrészt a nagyobb megkdtddési egyltthatdji hidrogénatorok boritjak be. A felileten
levé  hidrogén és oxigénatomok lassan reagilnak egymdssal és a felileti reakcid a
s?bességmeghatérozé. A homérséklet novelésére a felilleti reakci meggyorsul, a gyulladis
pillanatdban a hidrogénatomok nagy része deszorbedlodik. A gyulladds utin mér minden feh;ileten
adszorbealGdé atom gyorsan elreagdl, a reakcié scbességét a gazok difftiziéja a felilethez hatarozza
meg.

Eghetd anyag ~ oxigén gézelegyek katalitikus _gyuiladését ligy vizsgaltak, hogy platina szdlra
vagy lemezre ismert Gsszetételld gézkeverdket dramoltattak, €s mérick a katalitikus gyulladas
hdmeérsékletét. Szén-monoxid esetére az alabbi képlet vezethetd le a kisérleti és modellparaméterek
kozotti bsszefiiggésre a gyulladss pillanatdban:

1= AIdEId_chp - Ey
r8-1 RJ:-S;,

ahol B €s ya kisérleti paraméterekbdl és a mért Tien gyulladasi hdmérséklethbd] szamithato
5=851/S2 a két reaktdns megkoodési egytitthatdinak hanyadosa, A,y és £, .az éghetd anyag’
des‘zorpciés‘ egytitthatdjanak preexponencialis tényezéje és aktivalasi energidfa. Feldolgoztunk t6bb
az frodalomban kézslt, a gyulladasi hdmérséklet mérésére vonatkozé kisérleti adatsort és a fent;

egyenletet felhasznalva . paraméterbecsléssel az aldbbi értékeket kaptuk. Ezek az elsd, mérési
eredményekbd] szamitott drickek az CO deszorpeidjanak aktivalasi cnergidjira és a CO és O,

reakiinsok megkdtbdési egyiitthatdinak hényadosara:

Seo /S, o, (Pt polikristaly) = 46.846.1

E;4 (CO/Pt polikristély) = 118.9+13.2 kl/mol

Csordds Viktor Ldszl6, V.évf. vegyész haligatd
DE TTK

A hipoklorition - klérdioxid reakci6 kinetikdja €és mechanizmusa

Témavezetd:
Dr. Fabian Istvan, docens, DE, TTK, Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A hipokl6rossav - klorition kazétti reakci6t klordioxid eldallitaséra elterjedten alkalmazzak, igy
nagy gyakorlati jelenttséggel bir. Ez a reakcid fontos szerepet jétszik a kloritionnal végbemend
oxidaci6s folyamatokban is. A klorition kloridionné tortén redukcija négy elektron atmenettel
jaro folyamat, ez nem mehet végbe egyetlen Képésben. A reakcidban kézbensd oxidacios allapotit
klérvegyiiletek (pl. HOCI) jelennek meg. Adott korislmények kozott ezek gyorsan reagathatnak a
kloritionnal. Igy értelmezhetd az is, hogy a redukaloszer ellencre a reakcioban magasabb oxidécids
allapoti termékek is képzddnek.

A hipoklérossav-kiorit reakciét az elmilt évtizedekben a nagy gyakorlati és elméleti
jelentdségének kdszonhetden Kiterjedten vizsgaliak. A korabbi vizsghlatok szinte kizarélag csak a
semleges-ltgos pH-tartoményra korltozddtak, savas pH-tartomanyban kevés megbizhaté eredmény
szilletett. A hipoklorossav-klorition reakcié savas pH tartominyban joval gyorsabb; igy ilyen
koriilmények kozott jelentésége megnd. Mindeddig nines olyan kinetikai modell, amely értelmezni
tudni a hipokldrossav és klorition kozotti reakciot savas pH tartomanyban, ennek hiinyiban a
klorition egyéb reakciérendszereinek értelmezése is nehézkessé vélhat.

Egyik lényeges kérdés, hogy a kordbban végterméknek tekintett Cl0; nem reagale a HOC!
feleslegével, A hipoklérossav - klorition reakeidban, semleges pH-tartomanyban €s natrium-
hipoklorit feleslegében a termék kigrdioxid fogyasat tapasztaltuk, ami a hipoklérossav - klérdioxid
reakcidnak koszonhetos. _

Ennek 2 munkanak a f célja a hipoklérossav - kiordioxid reakcid részletes vizsgalata, annak
kideritésére, hogy milyen jelentésége van ennek a hipoklérossav - klorition reakcidban. A redkcio
szt6chiometriajat jonkromatografids technikaval, illetve jodometrids titraldsi modszer segitségével
tanulményoztuk, a kinetikai méréseket fotometrids technikdval végeztik. Az eredmények
ismeretében javaslatot tettfink a reakeié mechanizmusara, amely segitségével a reakeié sajatsgai
értelmezhetdk. Megdllapitottuk, hogy a HOCI — CIO; reakeionak savas tartomdnyban igen kicsi,
sernleges és enyhén ligos pH-tartoményban azonban joval nagyobb jelentdsége van a HOCI -

ClQ, reakcidban.




RKKA1}
Kovdcs Gdbor, IV.évf: vegyész hallgaté
DETTK
Katalitikus H/D csere vizes kizegben

Témavezetd:
Dr. Jo6 Ferenc, egyetemi tandr, tanszékvezetd, DE, TTK, Fizikai Kémiai Tanszék

Az izotopeserés eljarasok egyarant hasznosak abban, hogy izotéppal jelsljik a szervezetben
fontos tevékenységet kifejté anyagokat, mint példaul a gyogyszereket, de a kémiai reakeitk
mechanizmuséanak felderitésében is elengedhetetlen szerepet jatszanak. Ugyan szémos kézlemény
foglalkozik a vizoldhaté-foszfinkomplexek hidrogénezési és hidroformilezési reakciéi soran
tapaszialt termék deuteralodasival, de tudomdsunk szerint eddig még nem tanulmdnyoztak a viz,
mint oldészer és a gazfazis kozott, a szubszirdtum jelenlétében vagy nélkile bekovetkez
izotdpeserét,

Ennck megfeleléen a kisérleteimben a D,0/Hz, valamint a HyO/D, kézitt lejatszods H/D
izotdpeserét tanulméanyoztam in situ kézepes nyomasi NMR spektroszképidval a kordbban mar j6l
Jjellemzett &tmenetifém-foszfin katalizdtorok jelenlétében: [RhC(TPPMS);], [RuCL(TPPMS})],
[RhCI(PTA)], [RuCly(PTA)], [RhCI(TPPTS)] és [RhCI(DPPETS)], ahol TPPMS=metq-
szulfonatofenil-difenil-foszfin, TPPTS'=t‘risz-mera-szulfonétofeni]-foszﬁn, PTA=13,5-triaza-7-
foszfaadamantan, DPPETS=retraszulfondto-bisz-(difeni lfoszfino)-etan.

A [RhCI(TPPMS)], a [RuCl(TPPMS)], a [RACIPTAR]L, a [RuChL(PTA)] és a
{RhCI{TPPTS);], aktivnak bizonyult a D;0 és a H, kozotti (illetve a forditott) izotopeserében, mig a
DPPETS Rh-komplexe nulta aktivitist mutatott még magasabb hémérsékleten is;

H; + D0 = HD+HDO 0]
D, +H,0 = HD + HDO 2)

A Ru és a Rh TPPMS komplexel mar szobahdmérsékleten TOF=1252 ' illetve 800 b’
sebességgel katalizaljak a H/D-cserét a savas pH tartomanyban. A pH névelésével a sebesség egyre
csokken, mig erbsen ligos kizegben az aktivitds zérus. A PTA komplexek azonos kériiimények
kozott lényegesen kisebb sebességgel katalizalidk a H/D-cserét (10-50 TOF), A sebesség a pH
filggvénycben maximumgorbe szerint véltozik, a maximalis aktivitss pH=7 koriil mérhets. A D/H
csere (2) sebességét dsszehasonlitva a H/D cserdvel Iényeges cltérést nem tapasztaltam, az
izotopeffektus kis mértékinek bizonyult.

Az egyes katalizdtorok esetén az aktivitasok pH fliggvényében torténd valtozasa egyrészt a
kaldnbozd hidridrészecskék egyensutyi megoszlasdval, valamint a PTA-komplexck esetében a

ligandum protondlodasi sajatsagaival érielmezheték.
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RKKAI2
Opre Zsuzsanna IV. vegyész- V., kémia-német tandr
DETTK

Vizoldhaté foszfint tartalmazé Ru-nitrozilkomplex elballitasa és katalitikus
alkalmazisa '

Témavezet(}:
Dr. Kathd Agnes, tudomiényos fémunkatars, DE, TTK, Fizikai Kémiaj tanszék

Az (jabb kutatasok rdmutattak, hogy a kdmyezetszennyezoként ilddzott NO szamos alapvetd
élettani funkcidl befolyasol. Ezek a felismerések fokozott érdeklodést valtottak ki a vegyiilet és
komplexeinek reakcidi ~foként a vizben lejatszoddk- irdnt.

Célul tiztem ki, hogy eldallitsam az irodalomban részletesebben targyalt [RuCly(NO)YPPh;),)
vizoldhat6 analégjat, és tanulmanyozzam vizes kizegli reakciéit.

A K3[RuCIsNO]  meonoszulfondlt-trifenilfoszfinnal (TTPMS) vald szubsztiticids reakciéjaban
TPPMS:K,[RuCI;NO]J>2 esetén a célvegyiilet mellett jelentds mértékben keletkezik egy eddig nem
azonositott melléktermék, mig a 2:1 ardnynal 47% konverzidval allithaté elé a
[RuCl;{NOYTPPMS);]. Ugyancsak elballitottam a vegyiiletet RuCl;, TPPMS és szerves nitrozo-
szarmazék, a Diazald (N-metil-N-nitrozo-p-toluol-szulfonamid) hasznilataval [K. G. Caulton:
Coord. Chem. Rev., 14, 315 (1975)}

A komplexet elemanalizis, IR, 'H- és ' P-NMR segitségével jellemeztem. Megallapitottam, hogy
szerkezete hasonté a [RuChL{NO)FPPhs:).] komplexéhez. Az oktaéderes geometriaja komplexben a
NO-csoport axialisan koordinalodik, a két TPPMS az ekvatorialis sikban egymashoz képest transz
helyzetben van.

Spektrofotometrids és pH-potenciometrikus mérésekkel igazoltam, hogy a komplex ligos
kézegben hidrolizal, vizes oldata redgal oxigénnel ¢s TPPMS-sel, valamint TPPMS féleslegben
hidrogénnel is. NMR-mérések alapjan kétfajta hidrid kialakulasat igazoltam.

A komplexet katalizatorként alkalmaztam a CO; katalitikus hidrogénezésében:

H;+ CO, — HCOOH

A reakciot kizepes nyomas alkalmazisa mellett, zafir NMR csdben vizsgéltam. Az oldat pH-jat
BC.NMR spektrumok segitségével allapitottam meg, és a képzad6 formidt anion mennyiségének
novekedését 'H-NMR mérések alapjan kovettem. Vizsgaltam a CO, nyomés, a Hy nyomés, a
katalizator koncentrcid és a TPPMS feleslegének hatdsat a reakciora.

Méréseim  alapjan  javaslatot tettem a  reakcid mechanizmusira.  Eredményeimet
Osszehasonlitottam d@ NO-t nem tartalmazd [RuCl({TPPMS),] adltal katalizalt redukcié
eredményeivel[F. Joo, G. Laurenczy, L. Nadasdi, J. Elek: Chem. Commun., 971 {1999)].
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Ormos Andrds, IV.évf- vegyész hallgats
DETIK :

A [RhCY(PTA);] komplex katalitikus aktivitasdnak vizsgilata a CO,
hidrogénezésében

Témavezetd:
Dr. Joo Ferenc, egyetemi tanar, tanszékvezetd, DE TTK, Fizikai Kémiai Tanszék -

A CO; nélkitlszhetetlen vegyiilet a foldi élet szamdrz a fotoszintézis miatt, ugyanakkor az

emberi tevékenység miatt a legkorbe keriilé CO; az tveghdzhatas legfobb ckozdja. Ezért tiiztiik ki

célul olyan hatékony folyamat kidolgozdsat, melynek sordn a CO,-ot vizes fazisban homogén

katalitikus redukciéval més hasznos ipari nyersanyagga alakithatjuk. Az elézetes vizsgalatok szerint
mig vizes kézegben, 40 bar ossznyomason és 354 K hdmérsékleten a rodium-katalizatorok
hidrogénezik nagy sebességgel a COpot (7260 1 TOF) (TOF=atalakult szubsztratum
anyagmennyisége/katalizator anyagmennyisége/idé), addig szerves fizisban a ruténium trimetil-

foszfin-komplexei bizonyultak kiilondsen hatékonynak. Ennek megfelelben a rodiumnek a trimetil-

Reakciokinetika és katalizis B

foszfin  vizoldhato analdgjaval, a PTA-val {PTA=1,3,5-triaza-7—foszfaadamantan)  alkotott
komplexét vizsgéltam ﬁcg, hogy milyen koralmények kozott alkalmazhatd a CO, hidrogénezésére.

A reakcidelegyeket kozepes nyomasig {p<i20 bar} hasznathat6 zafir nmr csdvekben
allitottam dssze, majd a reakciokat in situ kovetter 'H és °C, *'P NMR spektroszkopiaval.

Megéltapitottam, hogy a [RhCKPTA)] és hdrom ekvivalens PTA vizes oldatit 80 bar
hidrogén nyomés ald helyezve enyhén savas és lagos kbzegben cisz-mer-[RhH>CI(PTA)], mig
erdsen ligos pH-n (pH>12) [RAHX(PTA).] {X=H,0) részecske képzédik. Ersen savds oldatban a
komplex élbomlik és a PTA kicsapédik az oldathél,

Mig a [RhCKPTA)s] komplex vizes oldata a szén-dioxidot 17,0 h”' TOF sebességgel redukilta
formiattd enyhe korilmények kozott {T=323 K, p[H:}=50 bar, p[CO,]=58 bar), addig a NaHCO3-ot
mintegy 32,6 h” TOF aktivitassal. Mindez a kordbban hasznalt aminoknak esetlegesen a pH-t is

befolyasold szerepére utait. Ennek megfeleléen vizsgalataim szerint az aktivitds a pH fliggvényében

egy maximumgdrbét ir fe. A maximalis aktivitds 6,1 -es pH-értéknél 160,1 b volt. A részletes

méréseink szerint mig a sebesség a katalizdtor koneentricidjaval linearisan, a gizok nyomasdval

telitési gorbe szerint valtozik, addig a Cl™ és a PTA feteslege mar kis koncentrdciokban is jelentdsen

gatol. A reakciésebesség homérséklet figpéséhd! meghatérozhaté aktivalasi energia 20,9 kJ/mol-

nak adddott. Ez az érték nem sokkal kisebb, mint amit a [RhCHTPPMS);] esetében Hataroztak meg
(25 kJ/mol).




RKKBI

Rdc Bulesi, V. évf, vegyész hallgatd
SZTE TTK
Szilird savak alkalmazasa szerves kémiai dtalakuldsokban

Témavezetd:
?r. Mo}l(nér Arpad, egyetemi tandr, tanszékvezetd, SZTE, TTK, Szerves Kémial
anszé

Az elmtlt években a Szerves Kémiai Tanszéken jelentds kutatisok folynak vj, szildrd fazisi
elekirofil katalizitorok etdallitisaval, vizsgalatival és alkalmazdsaval kapcsolatban. Ezen a kutatisi
iranynak megfeleloen céloztuk meg az MCM-41 tipusi szildrd, feliletikon propilszulfonsav- illetve
fenilszulfonsav-csoporttal maédositott savas jellegii katalizatorok eldallitisat templéttal elésegitett
szol-gél technikaval, a szilikagé! funkcionalizaldsat 1,3-propanszultonnal és feniltrietoxiszilannal.
Osszehasonlitas celjabdl a tesztreakeiokat elvégeztik a Degussa cég altal gyartott Deloxan nevil
katalizatorral. Munkénk sorsn kiterjedten foglalkoztunk heterogenizalt  heteropolisavak
vizsgalatival, amelyeknél a hordozd szerepét szénnanocstvek 161tk be.

Az elddllitisa utdn szamos teszt reakciot végeztiik annak érdekében, hogy a mintdk katalitikus
tulajdonsagait megvizsgaljuk. Az észierképzddés, pinakolatrendezddés a  2,5-hexéndiol
gylriizirédisa valamint a Fridel-Crafis-alkilezési reakeick esctében a szerves funkcitkkal
mébdositott polisziloxan vizas katalizitorok aktivnak és szelektivnek bizonyultak. A katalizdtorok
aktivitdsa a regeneralds utdn sem csdkkent jelentésen,

A szénnanocsovekkel heterogenizalt heteropolisavak aktivitdsanak vizsgélata sorin szintén
végeztink  Fridel-Crafis-alkilezést, és -acetilezést, a propionaldehid ciklotrimerizaciéiat, a 2-
feniletanol és metanol éterképzadési reakeitjat, a cilkohexanon és etilénglikol acetalképzbdését
valamint az S-rerc-butil-1,2,3-trimetilbenzol és toluol k&zott ataikilezési reakcitt, A kataliztorok
e reakeiok sordn aktivnak bizonyultak és jelentds aktivitast mutattak djrafelhasznalas utan is.

A katalizdtorok fizikai tulajdonsagainak vizsgalata soran felitleti piridinadszorpciét vizsgaltunk
infravords technika segitségével, amely alkalmas az aktiv Bronsted- és Lewis-savas cenfrumok
relativ merinyiségét meghatirozasira. Az aktiv savas centrumok koncentraciéjat  ugyanakkor

titratdsos modszerrel hatdroztuk meg.
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RKKB2

Olasz Déra, okl. vegyész
SZTE TTK

CH, és C,H; csoportok termikus és fotolitikus bomlisinak vizsgalata Ru(001)
feliileten

Témavezetdk:
Dr. Kiss Janos, tudoményos tanacsadd, SZTE, TTK, MTA Reakciokinetikai

Kutatdécsoport
Kis Attila,, tudomanyos segédmunkatars, SZTE-MTA Reakcidkinetikai

Kutatécsoport

Szamos heterogén katalitikus folyamat lehetséges koztitermékei az altalunk vizsgalni kivant
alkil-csoportok, amelyek rendkivill révid atlagos élettartama nem teszi lehettve spektroszkopiai
tanulményozasukat az ipari folyamatokra jellemzd magasabb homérsékleten €s nyomason. A jelen
munkéban a metilén- és etil-jodid termiikus és fotolitikus bomlasat tanulmanyoztuk tisz.té és
oxigénnel boritott Ru(001) felileten a képzédd alkil-csoport reakcidképességenek vizsgalata
céljabol. Kisérleteinket ultranagy-vakuum (UHV) kdriilmények kozot (p=1-1,5*10" Pa) 100-1300
K hémérséklettarfomanyban végeztilk. A felitleti reakcidkat termikus deszorpcids spekiroszkdpiaval
(TDS), valamint ulraibolya- és réntgen-fotoclektronspektroszkopiaval (UPS, XPS) kévettiik.

Tiszta Ru(001) felileten kis borftottsig esetén mind a CH,l;, mind a C;Hsl disszociativen
adszorbealodik 110 K-en. A felileti boritotisdg nivekedésével a molekuldris adszorpeié valik
meghatdrozéva. A C-1 kotés szakadasa 200 K alatt végbemegy mindkét vegylilet esetében, a bomlas
eredménye adszorbealt allapott CH; és CHs. A CH;I; moelekuldban nagyobb baritottsag esetén
azonban a két C-1 kotés nem egyidejilleg hasad ¢l, amire a CH;l deszorpeidja utal, 200 K felett
mindkét esoport (CHs és CoHs) etilidin (CCH,) koozbensé forma képzédésével alakul tovibb, amely
300-450 K homérséklettartomianyban stabilis. 1200 K felett csak nagyobb szénatomszami
klaszterek maradnak a feliileten.

Oxigénes felileten & CHa és CHyl; parcialis oxidécidja jatszodik le 200 K és 340 K kbzbtt, ennek
eredményeként formaldehid képzédik, melynek mennyisége az oxigén-boritottsiggal parhuzamosan
novekszik. A kapesolddasi reakcio itt is lejatszédik, azonban az etilidin mennyisége a formaldehid
felilleti koncentraciéjaval ardnyosan csdkken. Ezenkividl kis mennyiségben CO, CO; és H0 is
keletkezik. Az oxigén stabilizdlé hatdsa miatt a C-I ktés 100 K-nel magasabb hémérsékleten hasad

el, mint a tiszta feliilet esetében.
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RKKB3
Szentes Gabriella V.évf. vegyész hallgats
VE MK

A glicin fotodegradaciéjanak vizsgdlata gerjesztett TiOz félvezetd feliiletén
Témavezets:
Dr'. I—_Iorvéth Attila, egyetemi tandr, tanszékvezetd, VE TK, Altaldnos és Szervetlen
Kémia T,

Az elmilt néhany évtized sordn egyre névekvd érdeklddéssel vizsgaltdk a biolégiailag aktiv
vegyiiletek (porfirinszirmazékok, -komplexek; enzimek stb.) fotokémidjat Az €16 szervezetben
betdliott szerepiik szerint az aminosavak kozill, minden bizonnyal, legjelentsebbek az altalunk is
vizsgalt c-aminosavak, melyek fehérjék és mas bioaktiv vegyiiletek alkotéeiemei..

Az Altalanos és Szervetlen Kémia Tanszéken folyd szervetlen fotokémiai kutatdsok egy része a
heterogén kozegben lejatszod6 fotokémiai reakcick részleteinek megismerését célozza. TDK
munkdmban a legegyszeriibb a-aminosav, a glicin gerjesatett TiO, felilleten lejatsz6do reakeisit
tanulmanyoztam. 7

Kisérleteim sordn a glicin kézdeti bomlasi sebességének pH-flipgését vizsgaltam (1=0.1, pufferalt
rendszerben). Termékanalizis alapjan megéllapitottam - az irodalomban taldltakkal oOsszhangban -
hogy a fotoreakcio kezdeti szakaszaban képz6dd amménia a kimutathaté nitrition koztitermeken
keresztii] nitrationnd oxidalodik. A kezdeti bomlasi sebesség vs pH dbra egy-egy jellegzetes
szakaszat reprezentalé pH értéknél (8,57; 6.1; 2,34) ellenbriztern a fotoreakeid nitrogén mérlegét,
Tovabbi  kisérleteimben megvizsgdltam a reakcibsebesség  fliggését a  kezdeti glicin

koncentrécidjatsl. A pH=8,57 ill. pH=6,1-jui oldatokban, 7.5x10° - 7.5x10% M koncentracio-
tartomanyban mért reakcio sebességek alapjdn megallapitottam, hogy a fotoreakcié Langmuir-
Hinshelwood kinetikai 8sszefiiggéssel irhat6 fe.

A kisérleti eredmények alapjan javaslatot tettem a fotoreakcié mechanizmusara,
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RKKB4
Tolmacsov Péter, V. évf. vegyész hallgatd
SZTE TTK

A metanol formaldehiddé torténd dtalakitasinak katalitikus lehetdsége

Témavezetdk:
Dr. Erddhelyi Andras, egyetemi tandr, tanszékvezetd, SZTE, TTK, Szilardtest és

Radiokémiai Tanszék
Hancz Andrés, egyetemi tanarsegéd, SZTE, TTK, Szildrdtest és Radiokémiai

Tanszék

Az olcsd, nagy mennyiségben rendelkezésre 4116 nyersanyagokbdl az ipar szamdra értékes
vegyiiletek eldallitasa fortos kutatdsi teriilet. Szdmos ipari folyamatban jelentds szerepe van a
formaldehidnek, igy a kis szénatomszdmi vegyliletekbOl torénd sziniézisével vilagszerte
foglalkoznzak a kutatdk.

Az irodatmakbél kidertift, hogy a metan atalakitasanak kittind katalizatora a MoO,, amelyet
szdmos mis ipari folyamatban is hasznalnak. Mivel az iparban altaldban hordozés katalizatorokat
alkalmaznak, a kutatasok jelentds része a killonbozd hordozos MoO;—okkal foglalkozik.

Munkém sordn a szilicium-dioxid hordozora felvitt alkali-monomolibdatok katalitikus
aktivitasat hasonlitottam Ossze a metanol formaldehiddé torténd 4talakitisénak folyamataban. A
méréseket tomegspektrométerrel. oxigénmentes koriilmények kozott, valamint oxigeén jelenlétében
végeztem és az eredményeket a MoO3/Si0,-hoz hasonlitottam.

Vizsgaltam, hogy a katalizatortol és a koriilményektdl fiiggden milyen a termékdsszetétel,
illetve, hogy az adott koriiimények kozétt mely katalizator a legaktivabb.

Az eredmények azt muiattak, hogy oxigén jelenlétében az alkili-molibdéttél fige a
termékosszetdtel, az  alkai-fm méretének ndvekedésével a formaldehid képzddése valik
elsédlegessé, ami a torzult tetracderes szerkezet kovetkezménye lehet.

Oxipénmentes kdmyezet esetén & termékdsszetétel fiiggetlen volt attdl, hogy milyen

katalizatort hasznaltam;csak a termékképzidés sebességét befolydsolta az alkali-fém jelenléte.

A mérések igazoltdk, hogy a metanol parcidlis oxidicigjdban a K:MoQ4/Si0; €5 a
MoQ,/Si0; kiizel azonos aktivitas(, viszont oxigén jelenlétében a KyMoO#/8i0;-on szelekiivebb a

formaldehid képzodése.
A Cs;Mo04/Si0; katalizator bizonyult a legszelektivebbnek a metanol formaldehiddé

wrténd atalakitasdban, ami nem meglepd, ha figyelembe vessziik, hogy a feliileti Mo/Si ariny ebben

az esetben a legnagyobb.
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Szifgydrtd Zsolt, V.évf vegyész hallgats .
DE TTK
A hidrogén-peroxid hatdsa 6zon vizes oldatinak stabilitdsdra

Témavezets:

Dr. Fabidn Istvs i o
Tanszék Stvan, egyetemi docens, DE, TTK, Szervetlen és Analitikai Kémiai

Kézismert, hogy az 6zon mind kdrnyezeti kémiai, mind ipari szempontbél igen jelentds. Egyik
legfontosabb  kémiai tulajdonsdga erés oxidalé képessége. Elstsorban ezt hasmaljak ki a
_gyiikorlatban is, ahol tobbek kozt ivoviz kezelésére, sterilizalasra, fertétlenitésre alkalmazzak. Az
oxidécié alapvetden kétféle lehet. Beszélhetiink kozvetlen és kézvetett oxidaciors). Ez utdbbinal a
bomlas sordn keletkezd kbztitermekek, reaktiv gyikok a €nyleges oxiddlészerek. Alapvet6 kérdés
hogy ezek milyen tulajdonsdggal rendefkeznek és hogy képzddnek. Az ézon vizes ki:izegbcx;
végbemend bomlésa rendkiviil ¢érzékeny minden olyan tényezére, ami valamilyen médon
befolydsolni képes a bomlas soran keletkezd gyokok mennyiségér. llyen hatdssal vannak a
karalizatorok és inhibitorok is. Gyakorlati szempontbél az egyik legfontosabb katalizator a
hidrogén~peroxid, melynek Jelenidsége az 6zon katalitikus bomlasihoz rendelhetd.

Meghatarozott feltételek mellett végzett kisérleteink szerint a hidrogén-peroxid és az 6zon kozti
rekciénak nagy szerepe van az alapkisérietek reprodukdlhatosagaban is. Ez pedig ama vezethetd
vissza, hogy az ézom generdldsa sorin az 6zon tdrzsoldatban hidrogén—peroxid keletkezik. A
képzddstt hidrogén—peroxid mennyisége szamos tényezdtdl (fény, feldlet, szennyezddések stb.)
figg. Akarmilyen gondosan is végezzik a kisérletcket hidrogén—peroxid mindig képzédik

Jelenlétével mindig szamolnunk kell, ,

Ennek a munkanak az elsodieges célja az volt, hogy meghatérozzuk az ézonoldat elgallitasa
soran képzddd hidrogén-peroxid mennyiségét, €s megvizsgaliuk kinetikai hatdsat az dzon
bomldsara, 260 nm-en az O, fogydsdt, mig 430 nm-en az Oy képzddését és fogyasat kovetve.
Megbizhaté médszert dolgoztunk ki a Hz0, kvantitativ meghatarozdsira, ami a vas(I) vas(IH)}-ma
t6rténd oxidaldsan alapul, Vizsgéltuk a gencraldsi idd hatdsat a H,0, képzddésre. Azt tapasztaituk
hogy nagyobb generdladsi iddvel eléallitoit Gzon torzsoldatban tobb H,0, képzadik. Ezze;
Gsszhangban a kinetikal mérések sordn megfigyeltik, hogy minél hosszabban torténik az
ozonoldatok eld4llitdsa, annal nagyobb mériékben csokken az dzon felezési ideje, valamint

hosszabb generalast idsk esetén a gorbék repredukalhatatlanna valnak.
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RKKB6
Csabai Péter V.éves vegyész-angol szakforditd szakos hallgato
KLTE TTK

Biolégiai membranck modositasanak MALDI-TOF -MS technikdval tirténé
vizsgalata

Témavezetd: .
Dr. Joo Ferenc, egyetemi tanér, tanszékvezeté, KLTE, TTK, Fizikai Kémiai Tanszék

A biolégiai membranok szimos egyéb alkotérész mellett két fo komponensbdl, fehérjékbdl és
amfipatikus szerkezetdl lipidekbol épiilnek fel. A membrinalkotd lipidek fontos képviseldi a
foszfogliceridek, melyek altalanos képlete a kovetkezd:

0 Ha R=R =oleil, és i

CHy ——0-—C---R o o e
! X=-CHy-CH,-NH; — dioleil-foszfatidil-etanolamin(DOPE)

0
i i
cH— 0—C—FR
i o Xﬁ-CHg»CH2—N+-(Me)g—)di01ci1-fOSZfatidi]-kOlin(DOPC)
CHy— O i}Wo—x

O

A membranok nem tekinthewbk idealis oldatoknak, azaz a bennitk taldlhato egyedi lipidek
reaktivitasa jelentésen fiigg azok komyezetétd! és a lipidasszetételtdl egyarant.

Munkam sordn célul tiztik ki kiilgnbizd forrésbol szdrmazé lipidkeverékek és izolalt
membranok lipidosszetételének mindségl és mennyiségi meghatrozasat, tovabba az egyedi lipidek
hidrogénezéssel szembeni reaktivitdsdnak nyomon kovetésct. A feladatok elvégzésére egyéb

miiszeres technikakkal ellentétben csak a MALDI-TOF-MS bizonyult alkalmasnak.

A lipidek hidrogénezése kvantitativen nyomon kovethetd volt a MALDI-spektrumokon.

Munkam eredményeként haszndlbiaté médszert dolgoztam ki elt€rd szerkezettel rendelkezd
lipideket (DOPE-t és DOPC-t) tartalmazo kidénbozd aranyG keverékek dsszetételének
meghatdrozasara. Méréseimet Na'-k hozzaaddsa mellett végeztem, mivel a métrix a DOPC-t sokkal
jobban protondlta, igy a mintik DOPE (M+1) esiicsai alig latszettak. Emiatt a nalrium-csicsok
intenzitas aranyait hasznaltam fel a kalibracids egyenes megszerkesztéséhez.

Ugyancsak DOPE-DOPC  keverékeknél vizsgaltam az egyes komponensek hidrogénezési
konverzi6it belsd standard médszerrel. Azt taldltam, hogy akérmilyen volt a DOPE/DOPC ariny,
mindig a DOPC hidrogénezddstt nagyobb mértékben.

A MALDI kitinden alkalmazhaté volt sokkomponensii lipidkeverdkek (pl. szdjalecitin)
mindségi és mennyiségi analizisére is.

Reményeink szerint a MALDI segitségével meghatdrozhaték lesznek azon membranbeli lipidek

is, melyek 4talakitdsa kihat az egész sejt tulajdonsagainak megvaltozisira.
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RKKB7

Szailer Tamds, okl vegyész
SZTE TTK

H;S: katalizitor méreg vagy promotor?
Témavezetd:

Dr. Erd6helyi Andrés, egyetemi tandr, tanszékvezets ila
£ S, " zetd, S 4
Radiokémiai Tanszék “E T, Salirdtest &

TDK munkém sordn feladatom az volt, hogy vizsgéljam fneg a kén-hidrogén, mint 4ltalsnos
katalizitor-méreg hatisat a CO-+CH, reakcidra Rh/TiO, és RWSIO, katalizatorokon, valamint a
reakeiot felépitd, flggetlen folyamatokra is. .

A CHq+CO; reakcei6 ipari megvaldsitasanak gétat szab a katalizator feliiletére t6riénd jelentds
szénlerakddas. Az egyik ipari megvaldsitisra kidolgozott médszemél, az Gn. SPARG-eljarasban
kénnel passzivalt hordoz6s Ni katalizitoron hajtjdk végre a reakeiét. A kénnel tortént kezelés
csokkenti ugyan a reakcid sebességét, de csokkenti a szénkivalast is, ami a folyamatra nézve sokkal
nagyobb dezaktivalodast jelenthetne. A CH4+CO, reakcié vizsgalata soran a fent emlitett eljarison
kivi'{] a kéntartalmi vegyiiletek hatésat tudomasunk szerint nem, vagy csak alig vizsgaltak, holott az

alapanyagul szolgal6 foldgazokban mindig van tsbb-kevesebb keéntartalmi vegyiilet.

A RWTiO; katalizator j6val aktivabb a CO,+CH, reakcidban, mint a RW/Si0,, Megallapithatjuk,
hogy a RW/Ti0s-on CO/M, arany riagyobb voit, mint a Rh/Si0z-0n, A reakcidelegyhez adagolt H,S
mindkét hordozén drasztikusan csokkenti a konverziot, de RWTiO,-on a CO/M, arany iddben

Jelentdsen megnd. A feltleti szén mennyisége HaS jelenlétében csokken. Ugyanezt a hatést értiik el
kén-hidrogénes elokezeléssel is, csakhogy it a konverzid idében nem valtozott. A katalizator
redukdldsanak hémérséklete mindkét hordozé esetéberi csak kis mértékben befolyésolta a reakciét.
A COztH; reakcioban RWTIO, katalizdtornal azonos kisérleti koriilmények kozitt a metan
képzodés felilleti fématomra vonarkoztatott sebessége egy nagysagrenddel nagyobb, mint a

RWSiOz-nal. A H;S a RI/TIO; esetében megntveli, de a Si0; hordozés Rh katalizitoron csékkenti

a konverzidt. A feliileti szén reakcidképessége nem viltozett, de mennyisége kis mértékben megné
a kén-hidrogén hatasara.

A jelenségeket a részben redukalt TiQ» hordozs és a H,S kolestnhatasaval magyardztuk.
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RKKBS8

Kecskés Tamara, V. évf. bioldgia és kémia tandr hallgato
SZTE-TTK

Ar*-bombazas hatdsinak vizsgalata TiO,(110)-(1x2) feliileten pasztizo
alagiitmikroszképidval

Témavezetd:
Dr.Berké Andras, tudomanyos fémunkatérs, SZTE, Szilardtest és Radiokémiai

Tanszék, MTA Reakcidkinetikai Kutatdcsoport.

Az oxidfetiiletek ionbombdzéssval kapcsolatban 4ltalinos az a megfigyelés, hogy a felnifeti ill.
felilet kozeli sztochiometria lényegesen megvaltozik, az oxigénatomok preferdlt eltdvolitasaval a
feliilet redukatdik. Ilyen valtozdsokat a heterogén katalizisben hordozéként alkalmazott TiO,-
feliitetek esetében is tanulmanyoztak. A pdsztazd alagitmikroszkdpia kittinben alkalmas a nano-
méleres tartomanyban is feliileti struktirdk morfologiai jellemzésére. Az oxidfelilet szerkezete
lényegesen befolyasolja a kialakulé nemesfém-nanoklaszterek diszperzitasat, s ezdltal a katalitikus
reakciot. Az oxizénhidnyos helyeken a fématomok jéval erfisebben kotbdnek, s igy a nemesfém
agglomerizdcidja nagymértékben gatolt. ’

Elfszor megvizsgaltuk, milyen valtozast okoz az azonos ideig tartd, kilonbdzd energidjo
hogy a tiszta feliletre jellemzo [001] irdnyl sorszerkezet alapvetben perturbealodott, bir a
teraszélek még detektathaidak maradtak. A nagyobb nagyitasa képen mindeniitt kor alakd, kb 2-3
nm Atmérdjii szemesék jelentek meg az oxid fehiletén. A 1,5 keV-o0s Ar'-bombézast kovetden a
szemesék mérete megndtt, 2 méreteloszlas kiszélesedett.

Részletesen tanulmanyoztuk az eldzdleg ionokkal bomibazott feliletek termikus kezelésének
hatasara kialakul6 jellegzetes szerkezeteket is. A bombézoit felilet 700 K-re torténd fiitése azt
eredményezi, hogy (1x1) atomi teraszok alakulnak ki, melyeken 2-3 nm atmérdjd €s 0,20 nm
magassagh 0D kvantumpdttydk ill. ezek [001] kristilytani irinyba rendezett fiizérei jonnek létre.
900 K-re tarténd felflités eredményeként mar j6 kozelitéssel visszadll az eredeti (1x2) szerkezet.

Eredményeink alapjan feltételezhetjitk, hogy az Ar"-bombazas a felilleti oxigénatomok szelektiv
tavozasat, és kb. 2 nm Atmérdjd, viszonylag stabil, 0D TiO,-nanorészecskék kialakulasat is
eloidézi, amelyek 1D flizérekké kapesolodnak ossze. A bombézés és az azt kdvetd enyhe termikus
kezelés hatasdra kialakulé stabil morfologidja strukturakat elsé  kozelitésben (TizOs)s

sztichiometridjs szerkezetekkel azonositottuk.
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RKKRBY
Matits Viktor, V. évfvegyész hallgard
SZTE TTK
Szilikaba zart lantanida-triflitok eléallitisa és katalitikus felhaszndldsa

Témavezett:

Dr. Molnar Arp4d, egyetemi tandr, tanszékvezetd, SZTE, TTK, Szerves Kémiai
Tanszék T

A trifluormetil-szulfonsav s6i, a triflitok az utébbi idoben sokat vizsgalt, szerves kémiai
szintézisekben jelentds katalizatorok. Az altaluk katalizalt folyamatokat hdrom .nagy csoportba
sorolhatjuk: szén-szén, szén—oxigén, szén—nitrogén kétés kialakulasa. Ezekben a reakciokban
elstsorban a kévetkezs ionok triflatséi valtak be: Yb™, La®, Sm¥, Sc**.

Mivel a triflatsok jol oldédnak vizben, illetve poldros olddszerben { kis szénatomn szamu
alkoholokban), ezért célszerii a sék heterogén formaba tériénd 4tvitele, hiszen igy kis mennyiségii
katalizator visszanyerése is kénnyen megoldhaté. A TDK dolgozatban La(OTf);, Yb(OTH); és
Sc{OT1) heterogenolizdlasat és katalitikus vizsgalatit végeztem el,

A heterogenizaldst tetraetoxi-szilan hidrolizisével, szilikamatrixba zarassal értik el, A legfobb
kivetelmény a szilikiba zardssal szemben, hogy a reakcié sordn a so ne szivarogjon ki az
old6szerbe. A nyert katalizatorokat a kbvetkezd tesztreakciokkal eHenériztik;

Eszteresitéssel: 2-feniletanol, I-feniletanol, ciklohexano] és I-metilciklohexanol ecetsav-
anhidriddel reagaltatva;

Izopropilezéssel: benzol izopropil-mezilattal reagaltatva;

Diels-Alder reakciéval: ciklopentadién metil-vinilketonnal reagéltatva.

A temékanalizist gézkromatografidsan végeztiik el, illetve GC-MS-middszert hasznaltunk egyes
termekek azonositasra. A katalizitorok sétartalmat infravérss spektroszkdpiaval, az aktiv savas
centrumokat piridines abszorpcioval vizsgaltuk.

Megallapitottuk, hogy a szilikaba zart triflatsok aktiv ¢s szelektiv katalizatorok a vizsgilt
reakciokban, A .kgta]izétorok tobbszori felhaszndlas soran csak kismértékil aktivitds csokkenést
mutatnak, ami arra utal, hogy az aktiv anyag vesztesége csekély, vagyis a szilikdba zaras

heterogenolizaldsra alkalmas médszer.
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RKKBI1O

Meretei Edit, okl. vegyész
SZTETTK

Titdn-, vanidium- és cirkdnium-tartalmi MCM-41 katalizdtorok szintézise,
vizsgalata és alkalmazdsa

Témavezetdk:
Dr.Hal4sz Janos, egyetemi docens, SZTE, TTK, Alkaimazot és Kérnyezeti Kémiai

Tanszék Méhn Déra, PhD haligatd, SZTE, TTK, Alkalmazot és Kornyezeti Kémiai
Tanszék

A folyadékfazisi oxiddcios reakci6kban megnyilvanuld nagy aktivitds és szelektivitas
iranyitotta a figyelmet az izomorf helyettesitéssel nyert redox tu[ajdoﬁségﬁ zeolitkatalizatorokra,
melyek koziill a TS1-et (Ti-ZSMS) iparilag is alkalmazzak. A TS1 0,55 nm-es pérusmérete azonban
hatart szab az atalakithaté molekulak tekintetében. Az elmilt években nagy figyelem irdnyult egy 4j
tipusd mezopdrusos szilikatcsaladra (M41S} melynek tagjai 1.5-10 nm méreti pérusokat
tartatmaznak. Ezek az anyagok, hasonléan a zeolitokhoz, szik porusméreteloszlissal rendelkeznek.
A csalad egyik jellegzetes tagja a 90-es évek elgjén eldéllitort hexagonilis mezopdrusos MCM-41,
ami potencidlis katalizétor lehet a nagyobb méretit szerves molekulik kornyezetbarat, HyOs-dal
1611énd szelektiv oxidacidjaban, ha sikeriil megfeleld oxidéciés centrum kialakitdsa.

A munkam els részében a Ti-, V-, és Zr-MCM-41 katalizatormintak szintézisét végeztem
el. A szintézis egyik érzékeny pontja az Atjarhatd csatornarendszer kialakitisa, ami a
templatmolekulak {cetil-trimetilamménium-bromid) eltévolitasat jelenti a kristdlyositast kivvetden.
A templateltavolitis szokdsos modszerdvel, azaz 540 °C-on oxigénnel torténé kidgetésével a
hexagondlisan rendezett csdvek falai részben Gsszeolvadnak, sérilnek. A tanszéken bevezetett 4j
eljarassal, a 150 °C-on dzonnal tfrténd kiégetéssel, feltételezésiink szerint ez csokkenthetd.
Valszinii, hogy az igy elgallitort katalizator més jellegii aktiv centrumokkal rendelkezik. Ennck
bizonyitdsara modellreakciokat hasznaltunk: a ciklohexdn, ciklohexén és vinil-ciklohexén
folyadékfazisi oxidaeigjit tanulmanyoztuk.

A katalizatorok jellemzését kilonbozd fizikai és kémiai mddszerekkel végeztik. A hbkezelés
hatdsét termikus analizissel kbvettitk, a kristilyossdgot rontgen-diffraktometrias mérésekkel, a
helyettesité fématomok jelenlétét infravdros-spektroszkopias modszerrel vizsgaltuk, A fajlagos
feliletet BET izoterma segitségével hatdroztuk meg. Megéllapitottuk, hogy az alacsony
hémérsékletli (6zonos) templateltivolitdis sorin a szerkezet kevéssé séril, az eredeti

csatornarendszer marad meg, s valészinG, hogy a helyettesitd atomok racspozicidt foglainak el.
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RKKBII
Owvés Zsolt, V. évyf, vegyész hallgaté
SZTETTK
MCM-41 tipust anyagok maodosiidsa

Témavezetd:
Dr.Kiricsi Imre, egyetemi tandr, tanszékvezets, SZTE, TTK, Alkalmazott és
Komnyezeti Kémiai Tanszék

A mikropérusos szerkezetit zeolitok kiiléndsen hatékonynak bizonyultak kis méreti molekulak
kiilonbozd reakcidkban torténd 4talakitasara. Alkalmazasuknak azonban hatart szab porusaik kis
atmérdje. A mezopbrusos anyagok kirébe sorolhatd MCM-41 tipush katalizatorok alkalmasak
fehetnek nagyobb molekuldk dtalakitisira, A megfeleld porusméret kialakitasaval kedvezs modon
befolydsolhatjuk egy adott reakcié szelektivitisit. A pérusméret megvaltoztatdsdra alkalmas
modszerek: a szintézishez alkalmazott megfelels méretd templatmolekula kivélasztasa, illetve a
szintézis utani modositas.

A szintézist kdvetd modositis lényege a porus bemeneti nyilasénak atszabdsa anélkiil, hogy a
porustérfogat €s a fajlagos felillet nagymértékben valtozna. Az eljards sordn elészor a csovek két
végeébdl eltavolitjuk a templatmolekuldkat, majd a kialakult feliileti szilanol csoportokra teraetil-
ortoszilikdtot parologtatunk.

A munkank elsd részében a Si-MCM-4] katalizatormintik szintézisét végeztiik el. A miritak
Jellemzésére kiilonbozd fizikai és kémiai modszereket hasznalunk: a hékezelés hatasat térmikus
analizissel kovettik, a kristalyossagot rontgen-diffraktometrids mérésekkel, a porusokban 1évd
templat jelenlétét infravoros-spektroszkopids modszerrel, A fajlagos feliletet BET izoterma
segitségével hatiroztuk meg.

A kovetkezd lépésben a mintak porusbemeneti nyfldsanak dtszabasa tortént, mely sordn a mintat
két 6ran dt az ecetssavat tartalmazé oldészerben (etanol, toluol) kevertettiik, majd haromszor hat 6ra
teractil-ortoszilikdtos illetve vizes kezelés utan kidgemik és jellemeztitk. Kisérleteink
eredménycsségét nitrogén adszorpeids-deszorpcios izoterma felvételével igarzoljuk. Az irodalomban
kozoltek alapjan un. “tintastiveg—effekius” megjelenése virhaté a porusok megfelels mértéki
besziikitése, kijvetkeztében, A médosités elStti minta IV-es tipusi izoterméja T-es tipusitba megy ét
az atalakitott anyagnal, ‘

Munkank sorin eddig az olddszer s a ciklusok szdménak szerepével foglalkoztunk,
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RKKBI2

Niesz Krisztidn, okl. vegyész
SZTE

A PtZSM-5 és a PtY zeolit kataliiétomk redukcios vizsgalatai

Témavezetdk: o o -
Dr. Kiricsi Imre, egyetemi tanar, SZTE Alkalmazott €s Kaémyezeti Kémiai Tanszék

Tamdsi Aniké, PhD hallgaté, SZTE Alkalmazott és Kérnyezeti Kémiai Tanszék

Az elmult évtizedekben egyre inkabb eldtérbe keriiltek a job definidlt pérusrendszerrel
rendeliezé  zeolitok szerkezetének ¢s katalitikus aktivitisinak megismerésével foglalkozé
vizsgalatok. Munkam célja az volt, hogy a kulonfle médszerekkel redukélt PtZSM-5 és PtY
zealitok redukeio sordn bekovetkez6 szerkezetbeli, savassdgbeli valtozasait nyomon kivessem.

A katalizitorok eldallitasahoz kiindulasi anyagként NaZSM-5 (Na, 363101 14Ak 360102) €5
NaY-FAU (NassSizasAlssOssa) zeolitokat hasznaltam, Az ioncserét [Pt{NH3)4]J(NOs); — komplex
oldataval \;égeztem. A komplexbontést kdvetben a fémion redukdilisa haromféle modon tortént:

i.  redukcio folyadékfazisban NaBHs-del,
ii.  redukcio gbzfazisban NaNs-dal,
iii.  redukcio gizfazisban Hp-nel.
A szerkezeti sajatsagokat termogravimetrids madszerekkel (TG, DTG, DTA),
rontgendiffraktometrids analizissel {(XRD) és a zeolitok fajlagos felitletének mérésével (BET
modszerrel) vizsgaltuk. A redukci6 sorén a Lewis illetve a Bronsted savassagban bekdvetkezd
valtozasokat infravérss spektroszkopias mérésckkel kovettitk, piridin prébamolekulat alkalmazva.

Méréseink soran azt tapasztaltuk, hogy ZSM-5 tipust zeolitot hasznalva a kiilonbozdképpen
végrehajtott redukceios modszerek nem hoznak létre nagyfoki valtozdst a zeolit struktiraban.

Y-FAU esetén a redukciot kovetden jelentdsen lecsokkent a zeolitok kristalyossiga s

fajlagos felilete, és e szerkezetbeli valtozasok nagymériékben fiiggtek a redukdlis médjatol.

A mintak savassagt vizsgalva azt kaptuk, hogy mind a savassag mindsége, mind a

mennyisépe jelentds valtozast mutat a redukalas fajtajatol fuggoen.
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RKKBI3

Bidnydsz Akos, IV, €vf. vegyész hallgats
Dancs Gdbor, IV.évf vegyész haligatd
ELTETTK

Kiilonbizé dekonvolicids modszerek alkalmazdsa reakci6kinetikai méreési
adatok feldolgozidsira

Témavezett;
Dr. Keszei Erng, egyetemi tandr, tanszékvezets, ELTE TTK, Fizikai Kémiai
Tanszék

Nagyon rivid reakciok vizsgalatat megneheziti a kinetikai valaszfiiggvény és nz alkalmazont
méréberendezésre jellemzo fuggvény konvoltcisja, Ez a jelenség 1ép fel akkor is, ha lézerfotolizis
modszerével vizsgalunk olyan gyors folyamatot, amelynek reakcidideje Osszemérhetd a
lézerimpulzus idébel; kiterjedésével. Ahhoz, hogy a kinetikai paramétereket a l€zerimpulzus
paramétereitdl figgetleni meghatdrozhassuk, nem a konvoluilt {mért) fuggvényt kell kinetikai
szempontbd] kiértékelni, hanem a konvolualatlan figgvényt, példnkban azt a fiiggvényt, amelyet
konvolicié nélkal mérhetnénk. A dekonvolucios eljarsok feladata ennek a kinetikai Riggvényneck
miné| nagyobb pontossag meghatdrozasa.

A dekonvolacis régéta kizismert és sikerrel alkalmazoti madszer pi. a tavkozlésben, hang- és
képfeldotgozasban, valamint spektrumok  felbontasinak névelésében, Mindezen alkalmazdsok
kitzés iellemzéje, hogy periodikus, kbzelitdleg szimmetrikus Jelalakot kell dekonvoluglni, A
kinetikai alkalmazasok legfibb akadalya, hogy a kinetikai elek nem periodikusak és kazelitdleg
sem szimmetrikusak. Emiatt a direkt dekonvoliciot Altalaban nem alkalmazzsk, eltekintve egy-két
probalkozastdl.

Munkénk soran megvizsgaltuk inverz szdrésen alapulé és iterativ dekonvoliicids modszerck
kinetikai alkalmazhatésagat. A tesztelés sordn kiilonbdzs kinetikai modellfiiggvényeket allitottunk
elé, amelyeket konvoludltunk a fotolizalé és mér6 lézerimpulzussal. Az {gy kapott gorbéket a direkt
eljarasolkal dekonvolualtuk, majd ezekre illesztetiiik a megfelels modellfiiggvényt, és ennek
alapjin Gsszchasonlitottuk az egyes médszerek hatékonysagat. A dekonvoliiciés eljarasokat zajjal
terhelt mérési adatok esetén is teszteltiik,

Vizsghlataink soran sikeriilt néhiny dekonvollicios mddszert adaptalnunk, amelyek néhény
médositssal eredményesen alkalmazhatéi kinetikai adatok feldolgozasara. Jelenleg folyamatban
van ezek alkalmazisa valddi mérési eredmények vizsgalatira, amelyekben a reakeiok lefolyasa

pikoszekundum kérili, az impulzus szélessége pedig néhany tized pikoszekundum,
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