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ANALITIKAI KEMIA TAGOZAT

Szarmazékképzési médszerek osszehasonlitdsa, mikotoxinok
gazkromatografis meghatirozisiban

Gyiméthy Baldzs, V. évf vegyész hallgatd
ELTE Tennészettudoményi Kar

Témavezets:  Dr. Torkos Kornél egyetemi docens
ELTE Altalénos és Szervetlen Kémiai Tanszck

A mikotoxinok bizonyos gombdk — allatokra €s emberekre nézve toxikus —
masodlagos anyagcseretermékei.

Napjainkban a gombakat igen sokféle modon hasznositj
ctanol  gyariashoz, vitaminok, antibiotikumok és
Ugyanakkor a gombék Jelentbs szerephez jutnak a
megbetegedésekben, valamint kdros hatast fejthetnek

Mikotoxin termels gombik jelenhetnek meg példdul gabonafélékben (pl. aflatoxin,
vagy trichotecének bhzaban, drpdban, kukoricdban...), gyiimélcsskben (pl. patulin
alméban), filszerpaprikaban (pl. aflatoxin, ochratoxin A) és dllati eredetii
¢lelmiszereken is, )

Mivel a takarmanyok &s az ¢

feltétele a lathaté mennyiségli gomba jelenléte

érdekében szitkség van a mikotoxinok meghatdrozdsdra alkalmas, kelléen érzékeny

analitikai moédszerekre. A trichotecének  esetén e modszerek  legtibbszor
gdzkromatografian alapulnak. Az esetek tilnyomé tobbségében a meghatarozashoz
szarmazékképzést is alkalmaznak, ezaltal ne

velve a trichotecének liékonysagit, és
gyakran javitva detektalhatésagukat is.

Tudoményos Didkksri munkdm sordn kiprobaltam és sszchasonlftottam olyan
szarmazékképzési modszereket, melyekkel a trichotecének mérhetéek a nagy
érzékenységgel  ds szelektivitdssal  jellemezhetd elektronbefogasos  detekior
segitségével,

Héarom szdrmazékképzé szert alkalmaztam. Ezek koziil kettd, a pefluoracil
szdrmazékot szolgaltaté heptafluor-butinsav-anhidrid és a trifluorecetsav-anhidrid. A
harmadik a kutatécsoportban mar

korabban alkalmazott, trimetilszilil szdrmazdkot
szolgaltato N,N—dimetil—karbamidsav—nimetil-szﬂiIészter.

Két nagysagrenddel kisebb kimutatsi hatart értem el mind a hirom
szarmazékkeépzési modszer esetén elektronbefogasos detektorral, szemben a korabban
langionizacigs- &s tomegspektrometrias-detektorral.

ak, példul: sajtkészitéshez,
hormonok  elé4llitiséhoz.
névényi, allati és emberi
ki az élelmiszereinkre is.
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Asvany-és ivévizek bértartalmanak vizsgalata

Bereczki Katalin, V. évf. vegyész hallgato
DE Természettudomanyi Kar

Témavezetd:  Dr. Braun Mihdly egyctemi adju-n%(tus ,
DE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A bér-cgy kivételes és figyelemre mélté elem, nemcsak ’a }(jvét’ell::s tkén}la’l
tulajdonsdgai miatt, hanem azért is, mert az éléi?zerﬁezetel,q sz’zlm?rl llf;t on oz;a:jgoli
nyomelem. Killonlegessége abban rejlik, hogy a bor hianya tas bo'r tobble eljsg ndo
okozhat az él6lények szamara. Az allatok €s az eml?f’:rel.( ’esetrePe’n is esszerricuitll;evﬁel
vesz a seftmembran funkciok és enzimatikus rea}(cmk lra.ny,]tasab-e.l,n.' A_tu zo oovie
is veszélyt jelent, mert a bor akkumulilodik az dllaiokban ésa n’ov’cnyl szivete bér.
Potencidlis veszélyt jelent, ha az elfogyasztott ételbe,n, ifl. IVL(?VIZbCIl nagy ,a o
koncentraciéja. A nagy mennyiségil bor bevitele sorvadast, valamint herebetegségeke
Ok{i dolgozatomban az Adsvany- és ivévizejk b'értaxtaylménak ’megha-téro’zléﬁ:a;
foglalkozom. Erre azért van szitkség, mert az 1véfr1.zek box‘fartallmanak Vlzsga a
korabbi €vekben nem irta eld rendelet és kevés mérési eredl.rneny _ajll re1’1delkezesr.6.:i t

Az ivovizre vonatkozd eurdpai jogszabily a korébbrl hazaiaknal s.ok1 kten’l ? el}
szigoribb mindségi elbirdsai a 201/2001. (X. 25.)- K’OI:manyre?'lctelet’ mega{ ot:':ls?vai
2001. november 24-i hatallyal érvényesek. Az n;nglz}:)i?’klevo bor fﬂgeszsegugy

irértéké - asvanyvizben 5 mg/l-re csdkkentették, '
hatgrjg)zl;z-lszii;ba;eg- ésyJész—Nagykun—Szolnok megye ivéviz—hélézaffébol ve;t
mintékat, valamint a forgalomban Ivé dsvanyvizeket elel-n_ezﬁik I,CP-OES m(fd_s,z_e’rr:-k.
Célunk az volt, hogy gyors és egyszerii modszert optimaljunk a’bor }((?ncenﬁa01qja§1
mérésére, mely alkalmas a vizmintik bértarialménak I’ne;%hata'rozas’ara, Va]ian’m% CE:E
cgészségiigyi hataréricket meghaladd teriiletek feltérképezése és a hatosag
figyelemfelkeltése.
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Kémiailag médositott arany nanocsovek fejlesztése molekularis
felismerés céljabol

Héfler Lajos, V. évf. vegyészmémok haligaté
BME Vegyészmémoki Kar

Témavezetd:  Dr. Gyuresinyi E. Rébert egyetemi docens
BME Altalanos és Analitikai Kémia Tanszék

A megtelel6 biologiai eredetii ligandumokkal médositott nanocsévek alkalmazasa
molckuldris felismerésre egy j, rendkiviil perspekiivikus  kutatdsi  teriiletnek
tekinthetd. A nanocsévek atmérje a makromolekuldk méretével megegyezd
nagysagrendben van, és emiatt ezen molekulik szelektiv kotédése a nanocsd belss
faldra, a nanocsovin keresztiili lontranszport jelentds véltozasaval Jar egyiitt. Tavlati
terveink kozé tartozik, hogy jeldiés nélkiili bioszenzorokat fejlessziink, bioldgiai
ercdetl makromolekuldk (DNS szélak, fehérjék, stb.) meghatarozasara. A detektalds
lényege, hogy a nanocsovek belsé faldhoz kovalens kotéssel szelektiv molekuliris
felismerésre alkalmas biomolekul4t rogzitiink. Az immobilizalt biomolekula szelektiv
kolcsonhatisba [ép a vizsgalt minta egy komponensével. A keletkezett komplex,
megvaltoziatja a nanocsé atmérsjét ¢s/vagy a belsé felilet elektromos toltését. A
fellépd valtozds befolyssolja a nanocsd afjarhatésagat killonbozé marker ionok
szamara és ezaltal kvalitativ és kvantitativ mformaciét szolgaltat a vizsgalt
komponensrsl. Ennek megfeleléen munkdm sordn az ujonnan bevezetett elv
bizonyitdsdval és a mérérendszer optimaldsaval foglalkoztam, modellként a biotin-
avidin rendszert alkalmazva. Bebizonyitottam, hogy megfeleld maédositdsok (mint
példaul a membranfeliiletek blokkoldsa hidrofil sajatsagl tiol monoréteggel) utdn a
modszer kimutatdsi hatarat akar 102 M-ig lehet csokkenteni. Az avidin kétddése a
biotinhoz rendkiviil szelektiv, ugyanakkor felléphet a rendszerben mas nem specifikug
kolcsonhatds, példaul adszorpcid, ami szintén befolydsolhatia a  fluxust.
Modellvegyiiletnek a bovin széram albumint (BSA-66 kDa} hasznaltam., Amig az
avidin (68 kDa) specifikusan kotédik a biotinhoz, a BSA esetében nem Iép fel ilyen
hatds. A detektildsi elv leghatékonyabb felhasznalasihoz szlikséges lesz a rendszer
miniatiitizdldsa és mikrofluidikai rendszerben valé integrdldsa. Eziranyban megtettem
az elsé lépéseket az aramlo oldatos transzport cella bevezetésével. Elvarasainknak
megfeleléen az 4ramlé oldatos rendszerben kériilbeliil szdzszoros érzékenység
nGvekedést értem el a korabban alkalmazott méréeellikhoz képest.

Kisérleteim bizonyitottik, hogy a médszer analitikai Jellemz6i a kisérleti eljarasok
és eszkOzOk optimaldsaval jelent6sen javithatok és varhato, hogy a jovoben
alkalmazhat6 lesz bioldgiai makromolekuldk meghatarozAsara.
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Klorid- és fluoridion indirekt ICP-AES meghatarozdsa

Kovacs Maté, V. évf. vegyész hallgaté
VE Mérnoki Kar

Témavezetdk: Dr. Borszéki Janos egyetemi docens

VE Analitikai Kémia Tanszék
Dr. Halmos Pal tudomanyos fémunkatars
MTA Analitikat Kémia Tanszéki Kutatéesoport

Napjainkban egyre jobb teljesitményjellemzdkkel rendelkezd médszereket ki?vetel
meg viligunk a killénboz6 elemek meghatdrozasara. Leginkébb_ az ’ anionok
meghatérozdsa jelent probléméat, mint példdul a fluorid- és klondlone." Eg}rzre
bonyolultabb matrixi mintdkban egyre kisebb kimutatdsi hatirral rendelkez6 'mod-
szerek sziikségesek, ugyanakkor fontos az elemzések minél rovidebb idétartama is. .

Célom olyan anion meghatérozasi rendszerek Osszealiitdsa, melyekben az anion
mérését valamilyen fémion meghatirozasira vezetem vissza az altal, hogy a
feleslegben adagolt fémion segitségével az anion csapadékként megkothetd, és a
fémion feleslege pedig, atomspektroszkopiai (ICP-AES) analitikai technikival, nag:y
pontossdggal visszamérhetd. Ezeknek a meghatdrozisoknak elénye, hogy kc?ves
zavaro hatas érvényesiil, és biztonsaggal alkalmazhaték nagy — az egyes ionokra nézve
50-100 mg/l-es — matrixkoncentracié esetén is. . ‘

A kloridion meghatérozasahoz csapadékképzé fémionnak az eziistiont
valasztottam. A meghatirozas alapjat jelent§ reakcio:

Ag"+ Cl'= AgCl 1gKs=9,75

Kisérleti munkdm sordn optimaltam a mérési paramétercket. A lehetséges zavard
antonok kdéziil mértem a szulfat, foszfat, karbonat, fluoridion jeleniétekor tapasztalhato
relativ hibit. Médszert dolgoztam ki a bromid és jodidion eltavolitasira, mivel ezek az

ionok jelentbsen zavarjak a meghatarozast.
A fluoridion meghatirozésdhoz a cérium(Ill)-iont taldltam a legeredményesebben

hasznélhatonak, mint csapadékképzd fémion. A csapadékképzési reakcié:
Ce™ +F =CeF; 1gK,=15,1

Ennél a meghatérozaspdl is optimdltam a mérési paramétereket, vizsgaltam
killonboz6 pH-ji oldatok elemezhetdségét. Felfigyeltem arra, hogy az elemzés csa-k
szulfationok jelenléte esetén sikeres, meghatiroztam szitkséges minimalis

koncentraciojat a szulfitionnak.
Végiil kiiléniéle mintdk klorid- és fluoridion tartalmat hatdroztam meg.
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épioidok analitikaja

Boénis Anna Zsofia, V. évf. kémia tanar szakos hallgaté
Hajzer Barnabas, V. évf. kémia tanar szakos haligatd

ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezeték: Dr. Szabé Dénes egyetemni docens
ELTE Szerves Kémiai Tanszék
Koesis Gyirgy mémok drnagy
MH-EVI Toxikologiai Kutaté Osztaly

Magyarorszag Eurdpai Unidhoz valé csatlakozasdnak idején szerte az orszagban
clierjedt a hir, hogy az Unidba 1épve, annak szabilyainak megfelelve, nem
fogyaszthatunk tobbé makos bejglit, makos tésztat vagy egyéb jelentds mennyiségii
méktartalommal bird, a hazai kultara részét képez§ ételeket.

Joggal mertilt fo] a lakossag korében a kérdés, hogy miért nem. Ha eddig szabad
volt a médkos ételeket fogyasztani, most miért akarjak ezt megtiltani? Erre a kérdéste
az a valasz, hogy az Uniés orszigokban mar a drogfogyaszids ténye is biintetend6
cselekménynek szamit. S mivel adott mennyiségii mikos étel fogyasztisa utin a
vizelet morfin és kodein tartalma is meghaladhatja a megengedett szintet, akir egy
artatlan karacsonyi bejglizés utdn is kellemetlen perceket szerezhet nekiink a hatésag,
ha példaul egy autépalyan torténd rutin ellendrzéskor, a keziikben 1évd gyorsteszitel
bizonyitani tudjik a vélt drogbefolyasolisig tényét.

Ezek kapcsdn meriilt fel benniink egy ujabb, de mar Ssszetettebb kérdés: Hogyan
lehet analitikai vizsgélatokkal egzaktul megkiilonboztetni egymastdl, a méakos ételt, a
természetes -mdkszarmazékot fogyasztd drogos, a morfinista €s a heroinista
személyek vizeletmintajat.

Mivel elbzetes vizsgilataink sordn mar belattuk, hogy a heroinistik egyértelmiien
kisziirthetok a tobbiek koziil a 6-MAM (6-monoacetil-morfin) nevil vegyiilet miatt,
ugyanis ez, csak a szintetikus heroint fogyaszté drogos mintajdban talalhatd meg, a
természetes alapa drogot élvezok mintaiban nincs benne,

Vizsgalataink f6 céljat tehat egy olyan modszer kidolgozésa képezte, aminek a
segitségével minél konkrétabban ki tudjuk majd sziimi a mékos ételt fogyasztd
személy ,pozitiv’ mintdjat, a természetes dpiat alaph drogot fogyasztd egyén pozitiv
vizeletmintajatol. - '
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Elettanilag fontos szénhidratok analizise HPLC elvilasztést
koveté mikroamperometrias detektilissal

Batai Réka, IV. évf. gyogyszerész-haligaté
PTE Altaldnos Orvos Kar

Témavezeté:  Dr, Nagy Livia tudomanyos munkatars
MTA-PTE Kémiai Szenzorika Kutatécsoport

A szénhidratok a bioszféra legelterjedtebb szénvegyiiletei, biologiai szerepiik
sokrétii, megtalalhatok mind a névényvilagban, mind az allatvildgban. Analizisiikre
napjainkig szdmos moédszer keriilt kidolgozisra.

A szénhidritok szerkezetiikb6l addédéan erdsen alkalikus kézegben (pH=12)
részleges negativ toltéssel rendelkeznek, ezért anioncserés ionkromatografiaval -
kereskedelemben beszerezhetd oszlopon- elvalaszthatok. Az egyes minték: szénhidrat
komponenseinek analizisére haszndlt, az illeté eluens oldat esetében alkalmazhatd
kromatografias detektorok hatékonysaga nem kielégité.

Diakkéri munkamban az elektrokatalitikus rézelektrod, cukrok kromatografias
analizisében torténd felhasznilasaval kapcsolatos vizsgilatokat végeziem.

Munkdm célja volt olyan hatékonyan miikodd, egyszerl elektrokémiai
detektorcella kifejlesztése, amely cukor komponensek ionkromatografias analiziséhez
jol hasznalhatd. Meg kivantam vizsgalni az illetdé detektor niik6dését lehetdvé tevd
folyamatot, a detektor miikddését, tovabba alkalmas analitikai modszer kidolgozédsaval
igazolni kivantam a detektor alkalmazhatésagat.

A rézelektrod felszinén Iigos kdzegben monomolekuldris réz-(I1)-oxid-hidroxid
réteg keletkezik, a szénhidrétok elektrokatalitikus oxidacidja ezen a rétegen megy
végbe. Az oxidalodott termékek nem passzivaljak az elekirédot. Ez teszi lehetdvé a
rézelektrod amperometrias detektorcellaban tériénd alkalmazisat.

Munkdmban, fémrézbol készitett munkaelektrodot tartalmazé detektorceilat
készitettem €s vizsgaltam annak miikddését. A detektorcella felépitése djszertt és
rendkiviil egyszerl. Ugy késziil, hogy az elvalaszté kolonna nyitott végébe
mikroméreti (30 pPm Atméréji) rézhuzal munkaelektrédot vezettem be és a
kolonnavéget alkalmasan kialakitott hengeres edénybe helyeztem, amely tartalmazia a
vonatkozsi- és a segédelektrédot is. _

A detektdlds paramétereit — mérési elektrodpotencialt, elektréd hosszat-
optimaltam. A detektalas hatékonysigat modell cukor elegyeken vizsgaltam.

Ionkromatografids modszert dolgoztam ki méz és nektdr mintdk f5
komponenseinek analizisére. Viragos novények nektarjat analizaltam.
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Koronaéter-komplexek vizsgilata termikus analitikai
moédszerekkel

Bereczki Laura, okl. vegyészmérndok
BME Vegyészmémoki Kar

Témavezetk: Dr. Marthi Katalin tudoményos {6munkatars
BME Altalanos és Analitikai Kémia Tanszék
Dr. Pokol Gyérgy tanszékvezet$ egyetemi tanar
BME Altalédnos és Analitikai Kémia Tanszék
Konzulens: Dr. Huszthy Péter tanszékvezetd egyetemi tandr
BME Szerves Kémia Tanszék

A molekularis felismerés jelenségének alapvetd szerepe van az életfolyamatok
lejatszodasdban. Az €16 szervezetet felépité  molekulakomplexeket — alkoto
biomolekuldk szerkezeti kialakitisuk révén alkalmasak 14, hogy sziikség esetén
Gsszekapcsolédjanak, illetve a j6 mikodéshez megfeleld egyenslly szerint

szétvaljanak. Koronaéter-komplexek alkalmasak a fenti a viselkedés modellezésére, -

illetve mesterséges rendszerekben valé felhaszndlasara.

A koronaéter-komplexeken végezett analitikai vizsgélatokhoz DSC (Differencilis
Pasztazé Kalorimetria), szimultin TG/DTA-MS (Termogravimetria/Differencialis
Termikus Analizis-Tomegspektrometria), fiithetd targyasztal® mikroszképia (HSM,
Hot Stage Microscopy) médszereket alkalmaztunk.

A koronaéter-komplexek olvaddspontja minden esetben magasabb a komplexképzd
vegyliletekénél, de olvadaspontjuk elérése utan termikus bomlésuk azonnal megindul,
a szabad koronaéterek, illetve amméniumsék bomldsanal alacsonyabb hémérsékleten.

A vizsgalatainkhoz hasznalt aromas aminok perklorat s6i, valamint ezek komplexei
250 °C korili hémérsékleten erdsen exoterm folyamatokban bomianak, meiyeket az
er0sen oxidativ tulajdonsagi perklorat anion valt ki.

A piridono-18-korona-6 éter egykristilyaban rontgendiffrakciés modszerrel egy
vizmolekula helyét bataroztdk meg. Termogravimetrids, illetve tdmegspektrometriis
merésekkel bizonyitottuk, hogy a koronaéier két molekula kristalyviz megkdtésére
képes, melyet hevités hatdsara egyetlen folyamatban 40 és 80 °C kzoit ad le. _

A benzilamménium-perklorat s6 endoterm folyamatban kristadlymodosulatot vait.
Az enantiotr6p viszonyban 4116 médosulatok egyensulyi hdmérséklete 117 °C.

Az oldatban mért komplexstabilitasi 4llandok alapjdn stabilisabb heterokiralis
(R,R)-dimetilfenazino-18-korona-6 - (S)-naftiletilamménium-perklorst  komplex a
termoanalitikai vizsgélatok alapjén legalabb harom polimorf médosulatban létezik,
melyek mindegyike a homokiralis (R,R,R) komplexnél alacsoryabb olvadasponti.
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Ferde eloszlasi kérnyezeti adatok paramétereinek
meghatarozasara szolgalé eljarasok dsszehasonlitisa

Fejér Dina, kémia tanar

SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezets:  Dr. Horvath Istvan egyetemi docens
SZTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A k(irny:azeti adatok eloszldsa nagyfok( inhomogenitist mutat. Gyakoriak a
kimutatasi hatar kozelében végzett mérések. Masrészt extra nagy (kiugré) értékek is
eléfordulnak kozottiik. Ilyen eloszlasok esetén az atlagos hatas és annak ingadozdsa a
szokdsos atlag és korrigalt empirikus szords formulikkal nem jellemezhet. Ezért
specidlis, az eloszlds ferdeségét feltételezd ecljarasok alkalmazdsa sziikséges.
Lognormalis, gamma. és log-logisztikus eloszlast feltételezésével valés és szimulalt
adatsorok értékelését és az eredmények kritikai dsszehasonlitdsait végeztiik cl.

Eldszor az adatsorokat lognormalis eloszlds alapjan értékeltiik, mert erre az
eloszlasra jol kidolgozott eljardsok alltak rendelkezéstinkre. A lognormiélis kezelds
elénye az, hogy a meérési eredmények logaritmusa normélis eloszlasii adatsor. A
kimutatasi hatir kozelében végzett nagy relativ hibaji mérési adatok elhagydsaval
(cenzoralassal) novelhetd az’ értékelés megbizhatosaga. A varhatd érték és a széris
meghatirozasa utan kiilonbdzé korrekceids eljardsokkal lehet figyelembe venni az
elhagyott adatok 4ltal okozott csonkitds hatdsat. Maximum Tikelihood (ML),
Restricted ML, torzitissal korrigdlt ML korrekciok utin a teljes adatsorra jellemz6
varhato értékhez ¢s szérishoz juthatunk. Az ujradefinialt paraméterekkel lehetség
nyilik elhagyott adatok Gjraszamolaséra is.

Szimulalt adatok elemzése sordn azt tapasztaltuk, hogy a szamitott paraméterek
cltémek az elméleti értékektdl. Az eltérés mértéke nd a szords ndvekedésével, A
korrekcids eljarasok e_zeiéén csak kismértékben javitanak. Tapasztalataink szerint a
szO1as novekedésével __ekiaonenciiélisan né a lognormalis adatsor ferdesége. Mindebbél
lesztirhetd, hogy olyan tovabbi korrekciok sziikségesek, amelyek figyelembe veszik az
adatsor ferdeségétis. . '

Meghatdroztuk a valos adatsorok lognormalis, gamma és log-logisztikus eloszlasok
alapjan szamolt varhatd értékeit, és szdrasait. A killdnbozé eloszlasok feltételezésével
kapott eredmények kozott vannak olyanok, amelyek eltérése nem jelentds egymashoz
képest. Bizonyara ezek vannak legkozelebb a valodi értékekhez.
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Nitrit- és nitrationok meghatarozasa nyalban kapillaris
elektroforézis modszer alkalmazisaval

Juhdsz Péter, V. évf. vegyész hallgat6
DE Természettudomanyi Kar

Témavezetl: Dr. Gaspar Attila egyetemi adjunktus

DE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

TDK munkémban egy olyan gyors kapillaris z6naelektroforézis (CZE) modszert
dolgoztam ki, mellyel a kézvetleniil a kapillarisba injektalhaté nyal nitrit és nitrat
tartalma hatdrozhaté meg. A nitrit és nitrat vizsgllata azért fontos, mert a kiilonbsz6
huménbioldgiai mintak nitrit/nitrat tartalma kiilonbdzé betegségekre, egészségiigyi
allapotra ntalhat.

A legtobb publikalt elektroforetikus médszerrel ellentétben nem alkalmaztunk
elektroozmotikus araml4st (EOF) médosité adalékot és indirekt UV detektslist. Mivel
nagyon gyors anionokat vizsgaltunk, ezért anodirany detektalast alkalmaztunk, igy
ezek az anionok a katodiranyt EOF ellenében haladnak a detektor felé. Az EOF
sebességének valtoztatdsa leghatékonyabban a puffer pH-jdnak valtoztatasaval érhets
el, de a pI emellett a nitrit protonalddasi folyamataira is hatdssal van, igy befolyasolja

annak elektroforetikus mozgékonysagat is. Mivel célunk a minél kisebb analizisids ¢s

minél nagyobb felbontds elérése, 6,8 pH-ji elektrolit alkalmazasa tiint optimalisnak.

A nitrit és nitrdt meghatdrozdsa soran UV spektrofotometrias detektaldst
alkalmaztam. A nitrit és nitrat meghatérozasit megkdnnyiti, hogy 190 é&s 225 pm
kozott mindkettének jo elnyelése van, ugyanakkor az olyan zavard anionnak, mint a
kiorid, 200 nm felett nincs elnyelése. A nitrit és nitrat kimutatasi hatarai 0,14 é5 0,21
pg/mL-nek adédiak, a migracis idék precizitdsa 1 RSD % alatti, mig a jelteriilet
szordsa 2 RSD % alatt volt. A jelteriilet és a koncentricié kozott 1 és 100 pg/mlL
koz6tt linedris a kapcsolat (R>> 0,999).

A moédszer optimélasat kivetden humdan nyalmintdk elemzését végeztiik el. A nitrit
és nitrdt mennyisége a mintavételezett nyalmintikban idében egyre kisebb. A nitrat
mennyisége gyorsabban csokken, mint a nitrité, mivel a nyalban ¢l6 baktériumok a
nitratot nitritté redukaljak. Kb. 90 perccel a mintavétel utdn a nitrit és nitrat jele
teljesen eltiinik, mig a modszeriinkkel szintén meghatirozhaté, és a nyalban
viszonylag nagy mennyiségben megtalalhaté tiocianat jele nem valtozik. A
mintavételezést kovetden a nyalmintakhoz azonnal NaOH-t adtunk és a mérésig
hiitdben tiroltuk, hogy a nyalban €16 bakiériumokat elpusztitsuk, és a nitrit/mitrat
mennyiségét megdrizziik. ,

A kidolgozott médszerrel kiilonbozé betegekt6l, dohanyos és nem dohényos
- szeme¢lyektd] a szdjlireg kilonbozd helyeirdl, illetve nyalmirigyekbdl (pl. a Wharton-
vezetékbdl, illetve a Stenon-vezetékbdl) vett mintakat clemeztitk, ily modon a
kapillaris elektroforézist nyalmintak orvosdiagnosztikai vizsgalatira tettitk alkalmassa,

ANALITIKAI KEMIA TAGOZAT

Szulfonamidmaradvinyok meghatirozasa allati eredeti
készitményekbdl forditott fazisa folyadékkromatografia — UV
detektor (RP-HPLC-DAD) rendszeren

Tolgyesi Laszlo, IV. évf. vegyész hallgaté
ELTE Természettudoményi Kar

Témavezetdk: Dr. Tolokan Antal folyadékkromatogrifids részlegvezetd
Dr. E. Wessling Kémiai Laboratorium
Dr. Torkos Kornél egyetemi docens
ELTE Altal4nos és Szervetlen Kémia Tanszék

A dolgozat célja, hogy bemutassa hét szulfonamid (Szulfanilamid, Szulfadiazin,
Szulfamerazin, Szulfatiazol, Szulfapiridin, Szulfadimidin, Szulfadimetoxin) és a
Dimetridazol szimultdn meghatdrozasat izomszovetb6l nagy hatékonysagl forditott
fazisu folyadékkromatografids modszerrel és diodasoros detektilassal (RP-HPLC-
DAD). A dolgozat szemlélteti a kidolgozott médszer munkafizisait.

A kérdéses vegyliletek oldészeres extrakcidja az izomszévetbdl etil-acetattal
torténik, melyet a szilard fazist extrakcids tisztitdsi 1épés kivet. Az izoldlt vegyilletek
¢clvilasztasara Zorbax™ Eclipse XDB-Cs (4,6x150 mm, 5 pm) tipusi oszlopot e?s
gradiens eluciot alkalmaztam 0,8 ml/perc dramlisi sebesség mellett. A mobil fizis
50 mM-os natrium-acetdt puffer (pH=4,5) ¢s acetonitril elegye. Az elvilasztott
vegyiileteket 270 nm (szulfonamidok) és 320 nm-en (Dimetridazole) detektaltam. Az
injektalt mintatérfogat 50,0 ul. _ -

A kifejlesztett modszer teljesitbképessége megfelel az Eurdpai Unio alfal e.Ion‘t
hatarértéknek (0,1 ppm).

Kulcsszavak:  szulfonamid, dimetridazol, szermaradék meghatirozds, MRL,
folyadékkromatogrifia, élelmiszeranalitika, kemoterapeutikum
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A famotidin polimorfidjanak komplex analitikai vizsgalata .

Német Zoltan, V. évf. vegyészmérndk hallgaté
BME Vegyészmérnski Kar

Témavezeték: Dr. Pokel Gyirgy tanszékvezets egyetemi tanar
BME Altalénos és Analitikai Kémia Tanszék
Hj. Dr. Szdntay Csaba foosztilyvezetd helyettes
Richter Gedeon Vegyészeti Gyar Rt. Kutatési Analitikai Fbosztaly

Az utdébbi években a gyogyszerhatdanyagok polimorfidja rohamosan nivekvé
szerepet jatszik a gyogyszeripari kutatis-fejlesztés &s mindségbiztositis teriiletén. A
modosulatok megfelelé analitikai kontrolljanak biztositisa tobb szempontbdl is
nagyon fontos, a feladat pedig komoly kihivést Jelent, hiszen adott polimorf rendszer
esetében nem feltétleniil ismert a priori médon a kilonbdzd analitikai modszerek
megbizhatdsiga, és eléfordulhat, hogy maga a mérés, vagy a mintaelokészités is
befolyasolja a polimorf Bsszetételt,

Vizsgilatom térgya a Richter Gedeon Vegydszeti Gyar Rt. szabadalma 4ltal védett
famotidin volt. A hatéanyag két médosulata monotrop rendszert alkot: az A médosulat
a termodinamikailag minden hémérsékleten stabil, mig a B kinetikai értelemben
kedvezményezett forma.

Feladatom egyrészt az alkalmas analitikai médszerek (IR, Raman, XRPD, DSC,
ssNMR) famotidinre vonatkozé f5bb Jellemzbinek felderitése volt, ezek birtokdban
pedig annak megdllapitisa, torténik-c valtozas a polimorf &sszetételben a
gyogyszertechnologiai  folyamatok sordn. A kérdésnek kiilonds  jelentSséget
kolcsonzott, hogy spanyol kutatdk nemrégiben a fenti médszerek kéziil
legérzékenycbbnek bizonyult DSC vizsgilatok alapjin a famotidin polimorf
atalakulasarol szamoltak be nagy nyomds és poritds hatdsara. ;

A poritds, nagynyomasi préselés és mikronizalds hatdsat vizsgilva a DSC
eredmények valéban nagyfokti B—A 4talakuldsra utaltak. Ezen tapasztalatoknak
azonban az IR, Raman és XRPD vizsgélatok ellentmondtak.

Megiéllapitottam, hogy a polimorf 4talakulds valgjdban nem elsésorban mechanikai
hatdsra, hanem a DSC mérés soran a mechanokémiailag aktivalt mintat ért hé hat4séra
Jatszédik le. A B—A konverzié feltételezhetden olvadékbol valo atkristalyosodas és
olvadaspont kozeli szitard-szilard atalakulas forméjaban egyarant torténik.

Vizsgilataim egyérichmiien ravilagftottak arra, hogy a famotidin polimorf
moédosulatai esetében a DSC-t kiillonosen koriiltekinté moédon kell alkalmazni, és a
polimorf tsszetételre vonatkozo megallapitasok csak a megfelel$ analitikai médszerek
egylittes s koriiltekint alkalmazasanak birtokdban tekinthetSk megalapozottnak.
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Formamiddal interkalalt kaolinok komplex analitikai vizsgalata

Vagvilgyi Veronika, okl. vegyészmémdok
VE Mérnoki Kar

Témavezetd:  Dr. Krist6f Janos egyetemi tandr
VE Analitikai Kémia Tanszék

Az agyagisvanyok szerkezetének, reaktiv 7 'tulajclonség’ainak gg;sztemgtﬂcus
vizsgalatat széleskorii ipari felhaszndldsuk, valamint a ten_n’esz?tb,en (pl talaﬁ’)an)
talalhatd agyagasvanyok és szerves komponensek kozott lejatszodd kélesdnhatasok

i 2se indokolja. -
me%iﬁliﬁ a Vesz;rémi Egyetem Analitikai Ké_mia T_anszékén_ foly6 — a ka'o}mlt
ipari hasznositdsi lehetdségeit vizsgdld - kutatzisokh{oz lieszkedik, fne_l)(nek cel_}a’a
kiilénbozé eldfordulasokbol szarmazo, felﬁletmédosnott. (mer:chanokemlallag aktivalt
illetve interkalalt) kaolinit szerkezetének, stabilitasanal v1zsgalat_a. ) ] N

Kisérleti munkam soran kétfajta eloforduldsbol (Szeg, 'Zetthtz) szarmazo ’ka_ol_mn
mintat vizsgaltam formamid interkalacids reagens segitségeye}. A mechanokem}gliag
aktivalt, interkalalt kaolinit mintak tanulmény(_)rzasahoz_ tennoanaht’lk‘atl,
tomegspektrometriai, ronigendiffrakeios és diffiz reflexios Fourier-transzformacios
infravords spektroszképiai mddszereket alkalmaztam. .

A kisérleti munkam célja az agyagasvany-szervesanyag komplex ' term}kuf.
stabilitdsdnak ¢és Oregedésének vizsgalata, melynek sordn a masfél é*:f a_laj:t vcgbe’:n’leno
szerkezeti atalakulasokat figyeltem meg; valamint a mechanokémiai aktivalassal
kombinalt termikus deinterkalicid hatdsainak vizsgalata volt.

A vizsgilatok eredményeibdl a kivetkezd konkh’lzi(’)k’ vqnhat(’)k Ie': , _

A szuperaktiv centrumok elsdsorban a mechanokémiai kezelés €s a ten}nkus
deinterkaldcio kombinacidjanak kovetkeztében kialakuld -szerkejzetl rendezetlensegnek
kaszdnhetdk., Ha az &rlést vagy a termikus deinterkaliciot g:sak f':gymagaban
alkalmazva sikeriilne kialakitani szuperaktiv centrumot, akkor a minta képes lenne a
levegdbdl COs-ot adszorbealni, ami itt nem all fenn’ o ) . .

A rontgendiffrakcids eredmények szerint az 6r1e51, iddvel csokkcn"az mterkalarcm’s
képesség. A DRIFT-spektrumok tanulményqzésa soran megﬁ%yelheto, hogy a masfe!
¢ves, 6h-ig 6rolt, formamiddal interkalalt minta spektruma erdsen h,asonlrlt az ere(‘iejﬂ
(nem interkalalt) minta spektrumahoz. Ez azt igazolja, hogy 6h 6rlés utin a kaolinit
szerkezet teljes delaminaciéja megy végbe. L . o

Osszességében megéllapithat6, hogy a termoanalitikai, rontg,en('hffragcxos 1lrletv'e
DRIFT-spektroszkdpiai médszerek egyiittes alkalmazaséval a kétfajta elofordulqs_bo}
szdrmazo, kilonb6zd modon modositott feliiletli kaolinit mintdk komplex analitikai
vizsgdlata végezhetd el. A megfigyelt jelepségek (€s ,azok ) rész_letese,bb
tanulmanyozasa) a médositott feliiletli kaolinok ipari adszorbensként val6 alkalmazésa
szempontjabdl kiemelkedd fontossagiak.
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Xantinszarmazékok arany(I1I)-kloriddal val6 reakcidja és

Aranyosgerend kiitvizeinek minéségi elemzése kimutatasa

Mezei Amalia, IV. évf. kémia tandr szakos hallgaté Tunyogi Tiinde, V. évf. gyogyszerész hallgato

BBTE Kémia és Vegyészmémoki Kar KGYE

Témavezetd:  Dr. Darvasi Jeng egyetemi docens

Témavezetok: Dr. Dinya Zoltan egyetemi tanar
BBTE Analitikai Kémiai Tanszék —

DE Szerves Kémia Tanszék
- Dr. Bodoki Endre egyetemi tanirsegéd
KGYE

Viz nélkil nem képzelhett el az élet semmilyen formdja, semmiféle ipari
tevékenység, s éppen ezért a viz az ember ¢letében minden idSben nagy szerepet
Jatszott. Falun, az emberek ivévizként a kutvizet hasznaljdk, ezért a dolgozat
témdjaként ezek vizsgalatit vlasztotiuk. Az emberek altal hasznalt viz eleget kell
tegyen bizonyos kémiai, fizikai és organoleptikus tulajdonsagoknak. A STAS 1342-91

A mikrokémiai reakciok segitségével mikro-grammnyi mennyiségli, hasonld
szerkezettel rendelkez gydgyszerhatoanyagok komnyen megkiilonboztethetek

szabviny szerint az ivoviz szintelen, szagtalan, atldtszo, oxigénben gazdag és kristalyformdjuk alapjén. ]
kérokoz6 baktériumoktél mentesnek kell lennie. Ezeket a tulajdonsdgokat a viz A teofillin, a teobromin és a koffein a gyégyaszatban legelterjedtebb
fizikokémiai analizisével lehet meghatirozni . .

xantinszarmazg£k,

A dolgozatban Aranyosgerend kutvizeinek Li, Na, K, Ca, Mg, Cd és Pb tartalmét,
valamint pH értékét hatiroziuk meg. A vizmintikat a Talu hirom kérzetének Gsszesen -
tiz magdnkGjabél gyditottiik dssze. A mintsk pH-janak meghatirozasa utdn a vizeket
elozbleg sésavval kezelt polictilén palackokban gytjtttik, az EPA altal el&irt
szabvanyeljards alapjan [1]. A mintdkat a helyszinen 1-2 mL tomény sosavval
megsavanyitottuk (pH<2), a meghatirozasig pedig j égszekrényben, 4 °C-on taroltuk.

A pH-mérés Merck Neutrolit tipusi indikdtorpapifral illetve diffrakcidracsos
reflektancia-spektrofotométerrel tortént. Az atomspektroszk6pidas meghatirozisokat
cgy HEATH-701  egycsatornss, monokromatoros  (HEATH EU-700)
langspekirométerre! végeztik. A nehézfémek meghatarozasa (Cd, Pb) voltametris
eljdrdssal, stripping analizissel tdrtént. A merést adatokat egy adatgyiijtd lapon
keresztiil szam{togépbe tapldltuk és megfeleld program alapjan dolgoztuk fel. ‘

A felhaszndlt vegyszerek analitikaj tisztasaglak voltak. Az etalon oldatok.
elkészitéséhez 1000 mg/L toménységii torzsoldatokat illetve azok higitasihoz kétszer
desztillalt vizet hasznaltunk. _

A felhasznalt indikatorpapir 5-10 pH tartomanyban volt alkalmazhaté és
szinskaldja 0.5 pH értékként volt kalibrilva. A pontossag javitdsara az indikator
papirokat konkav diffrakci6ricsos reflektancia-spektrofotométerrel mértiik e (0/45
mérési geometria), és a szinparaméterek alapjén (CIE-Lab) kalibraltuk a pH-értékeket,

Az alkdlifémeket -atomemisszids eljarassal, mig a foldfémeket atomabszorpciés
eljardssal hatdroztuk meg, minden elem esetcben az elzbleg optimizalt kisériei
koriilmények kozott. A mennyiségi meghatirozisokat a kalibricics gorbe és a
standard addiciés eljardssal végeztiik el,

Munkam sordn ezen anyagok arany(I)-klorid jelenlétében kapott kristdlyait
optikai mikroszkdppal vizsgaltam. ‘ - N

A megfeleld szerkezet tovabbtanulminyozasa érdekében kisérleteimet infravoros
spektroszkopiai vizsgélatokkal is kiegészitettem. A kapott spektrumok eltérést
mutatnak a standard teofillin és koffein spektrumahoz viszonyitva. )

A teofillin esetében rontgen-diffrakcids vizsgélatra alapozva j komplex vegyiiletet
kaptam. o .

Eredményeim alapjan a mikrokémiai tesztek kémnyen felhasznalhaté xantin-
szarmazeékok esetén, melyek arany(IIT)-kloriddal kénnyen kimutathatéak.

[1] Cleser, L. S., Greenberg, A. E., Trussel, R. R., Eds., Standard Methods for examination of
water and wastewater, 1 7" Edition, APHA-AWWA-WPCF ( 1989)
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Baroinfi labtdcsontok analizise

Seff Amalia-Laura, IV. évf. kémia tandr szakos hallgato

BBTE Kémia ¢és Vegyészmémoki kar

TémavezetSk: Dr. Darvasi Jend egyetemi docens
BBTE Analitikai Kémiai Tanszék
Dr. Kékedy-Nagy Laszl6 cgyetemi docehs
BBTE Analitikai Kémiai Tanszék

Az analitikai kémidval és ezen beliill a nyomelemanalitikival szemben timasztott
kovetelmények nivekedése, és az automatizalds elterjedése, az utobbi években fokozta
a mintael6készités jelentdségét. A mintavételnek ¢és a mintaeldkészitésnek dontd
fontossdga van a helyes mérési eredmények szempontjabol. Az egyik legkorszeriibb
mintafeltarast a mikrohulldmt berendezések biztosftjdk. A mikrohulldimi feltirast,
amely az utébbi években terjedt el, ma az egyik leghatdsosabb és leggyorsabb
modszerként alkalmazzak. ' i

A bemutatott dolgozatban azt vizsgiltuk, hogy mennyire térnek ¢l egymastdl a
kiilénbdzé médon feltart baromfi csontmintdk nehézfém meghatirozasai illetve, hogy
az egyes helységekben mennyire mutatkozik meg a nehézfémtartalom a baromfi
labtécsontokban. Munkdnk soran baromfi csontmintikat tartunk fel homokfiirdén,
illetve a MAXIDIGEST MX 350 nyilt mikrohullamu berendezéssel és a MLS- 1200
MEGA. teflonbombaval. A csontminték kiilonbszé helységekbdl szarmaztak
(Magyarfenes, Mezokiralyfalva, Harasztkerék, Szatmarnémeti &s Lanka). A
nehézfémeket ICP-QES spektrométerrel, stripping analizissel és atomabszorpcids
spekirométerrel hatiroztuk meg.

A méréseket Veszprémben, a Veszprémi Egyetem Analitikai Kémia Tanszék és a
Babes-Bolyai Tudomanyegyetem kémiai és Vegyészmérnoki Kar Analitikai Kémiai
Tanszék laboratériumaiban végeztiik.

ANALITIKAI KEMIA TAGOZAT
A tejzsir zsirsavisszetételének vizsgalata

Szabé Kinga, I11. évf. élelmiszeripari mérnok hallgatd

Geg6 Istvan, 111 évf. élelmiszeripar: mémdok hallgatd

Sapientia EMTE Miiszaki ¢s Humantudomanyok Kar

Témavezetdk: Salamon Rozalia Veronika gyakornok

Sapientia EMTE Csikszeredai Kar
Dr. Csapé Janos egyetemi tanar
Kaposvari Egyetem, Kémiai Intézet,
Sapientia EMTE Csikszeredai Kar

-

Kutatisunk célja az Erdéiyben honosult holstein-friz I'; keresztezettek, szimentali
¢s német tarka szarvasmarhafajtak tejzsir zsirsavosszetételének analitikai elemzése &s
a fajtik kozti killonbségek ¢s azonossagok vizsgalata. A mintakat eldkészités utin
(lipidextrakcio,  szarmazékképzés  (BF;)-bor-trifluoridos  4tészferezés)  gaz-
kromatograffal (GC) elemeztiik. Az eredményeket statisztikailag értékeltik. A fajtak
kozott csak bizonyos zsirsavak (palmitinsav, olajsav, sziearinsav, mirisztinsav,
elaidinsav) kozott talaltunk jelentds eltérést, a tej zsirsavosszetételét tekintve.
Téplalkozastudomanyi szempontbd! a vizsgalt zsirsavak tekintetében mindharom fajta
tejzsirja azonos értékiinek tekinthetd. Vizsgalati eredményeinket dsszehasonlitva a
Nyugat-Eur6pabé! és Eszak-Amerikab6l szarmazé adatokkal megallapithatjuk, hogy
az adott tartdsi és takarmanyozasi viszonyok koOzott az erdélyi eredmények a
szakirodalmi adatokkal gyakorlatilag teljesen megegyeznek.




BIOKEMIA ES BIOTECHNOLOGIA TAGOZAT

A mitdzisos és mei6zisos szaporodis kizti 4tmenet
szabalyozisinak modellezése hasadé élesztében

Toth Attila, okl. biomérnok
BME Vegyészmérnski Kar

Teémavezeték: Dr. Novak Béla egyetemi tanar
BME Mezbgazdasagi Kémiai Technologia Tanszék
Dr. Csikdsz-Nagy Attila egyetemi adjunktus
BME Mezégazdasagi Kémiai Technologia Tanszék

A XXI. szdzad poszi-genomikus sejtbioldgidjanak nagy kihivdsa annak felderitése,
hogy az él8lényeket felépité molekuldk miképp miikddtetnek egy €16, szaporods
sejtet. A sejteket irdnyfté bonyolult fehérje-hélozatok mitkddésének megértésében
hatékony segitséget jelenthetnek a matematikai modellek. Munkam a hasadé éleszt
aszexualis és szexudlis szaporodasa kozti dtmenet vizsgélatara iranyult. A *70-es évek
fiziologiai kisérleteinek eredményeitdl a legmodernebb DNS chip analizisekbé! nyert
informéciokig szdmos forrasra timaszkodtam. Ezek felhasznaldsgval elkészitettem a
mei6zis inicialasat szabalyozé molekularis halozat matematikai modelljét, majd
szamitogépes szimulaciok és fazissik analizis segitségével vizsgaltam azt. A modell
dinamikai tulajdonsigainak elemzésével ramutatiam arra, hogy a mitdzisos és a
meidzisos szaporodds kozti atmenect szabilyozasa két enzim antagonisztikus
kolcsonhatasén alapul. Magyardzatot adtam a szabdlyozdsi halozat t6bb mutinsanak
viselkedésére.
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Parmezan sajtok dsszehasonlito vizsgilata D- és L-aminosav
tartalmuk alapjin

Kiss Katalin, V. évf. biomérnok hallgatéd
BME Vegyészmémoki Kar

Témavezetd:  Simonné dr. Sarkadi Livia egyetemi docens
BME Biokémiai és Elelmiszertechnoldgiai Tanszék

A parmezan sajt (Parmigiano-Reggiano) eredeti hazdja Olaszorszag. A
kereskedelmi forgalomban azonban szdmos mashol el8allitott termék is megtalalhato e
mindséget jelentd név alatt. Kémiai &sszetételének pontos ismerete ezért taplalkozas-
élettani szerepe mellett, mindségbiztositasi (eredetvédelmi) szempontok miatt is nagy
jelentdséggel bir. Kutatomunkam célja kildnbdzé helyekrdl szarmazé és eltérd
technologidval készitett parmezan sajtok mindsitése volt L-aminosav Osszetételiik és
szabad D-aszparaginsav (D-Asp), valamint D-glutaminsav (D-Glu) tartalmuk alapjan.
Mivel a parmezén sajt igen nagy atmérGji (46 cm), ezért egy szeletét négy részre
osztva vizsgaltam, igy lehetdségem nyilt az aminosav eloszlas tanulminyozaséra is a
sajtokban.

A szabad L-aminosavakat perklorsavas extrakcioval nyertem ki a mintdkbél, A
fehérjékben kotott I-aminosavakat p-toluol-szulfonsavas hidrolizissel szabaditottam
fel. Az L-aminosav tartalom mindségi és mennyiségi meghatirozast automatikus
aminosav analizatorral végeztem. A szabad D-aminosav tartalom meghatérozdsa
o-ftdlaldehid és 1-tio-B-D-gliikoz reagensekkel torténd diasztereomer parképzés utén,
forditott fizist nagy hatékonysagu folyadékkromatografisval tortént.

A vizsgalt 9 parmezén sajt 8sszes L-aminosav tartalma 221,98 és 446,25 mg/g sajt
kozou valtozott, és jellemzd kiilonbségeket mutatott mind a szirmazasi hely, mind a
gyartasi 1d6 szerint. A gyértasi hiba kimutatdsira a kéntartalmi metionin bizonyult
alkalmasnak.

A parmezin sajtok jellegzetes szabad L-aminosav mintazattal rendelkeztek, szabad
aminosav tartalmuk 36,28 és 82,07 mg/g sajt kozott viltozott. A legjellemzibb szabad
aminosavak a glutaminsav, a prolin, a lizin, a leucin & a szerin voltak. A
hagyominyos és a biosajtok a szabad arginin és ornitin tartalomban kiilonboztek
leginkabb.

A D-aminosavak kozill a szabad D-Asp és D-Glu mennyisége az érlelési idd
fuggvényében nbtt a sajtokban, A D/L aszparaginsav arany alkalmasnak latszik a
technolégiai kiilonbségek kimutatdsira. A D/L glutaminsay ardny a Parmigiano-
Reggiano sajtok érlelési idejével mutatott szoros kapesolatot.

Az eredményeim azt mutatidk, hogy a szabad L-aminosav tartalom, a D/L
aszparaginsav €s a D/L glutaminsav ardny jé paramétereknek igérkeznek a parmezan
sajtok mindsitéséhez.
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Az a-kazein, a MAP2c és a P21(CIP1) rendezetlen fehérjék in
vive modell-rendszerben végzett szerkezetvizsgalata

- Szasz Csilla, V. évf. vegy¢sz hallgatd
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Tompa Péter tudomanyos fémunkatars
MTA SzBK Enzimolégiai Intézet

A molekularis biolégia altalénosan elfogadoit nézete szerint a fehérjefunkcid
alapvetd feltétele a jol definialhaté 3D-og szerkezet. Mira azonban sziikségessé valt
ennck a szerkezet-funkcié nézetnek az Ujragondoldsa, mivel az utdbbi évtizedben
szamos fehérjérdl illetve fehérjeszakaszrol deriilt ki, hogy nativ koriilmények kozott,
funkcionélis 4llapotban sem rendelkezik 61 definialt térszerkezettel, inkabb a
globularis fehérjék denaturalt dllapotaihoz hasonlit. E szerkezeti sajdisigot mutatd
rendezetlen fehérick nagy csaladjdba tartozik példaul a P21 p2 75 o kazein,
NACP (a-synuclein), MAP2/tau, kalpasztatin, a prion fehérje N-terminélis doménje,
vagy szamos transzkripeiés faktor transzaktivétor doménje. A rendezetlen fehérjék
szerkezetének  illetve funkcidjanak kutatdsat szamos tényezd indokolja, A
rendezetlenség, mint ditaldnos jelenség eddigi vizsgélatat azonban kritikval illetjiik
azon az alapon, hogy az alacsony koncentraciék mellett kivitelezett in vitro
vizsgilatok mesterséges kémyezetet teremtenck a fehérjéknek, ahol ezek rendezetlen
szerkezetet mutatnak, A fehérjék fiziologias korilmények kozott megvalésuld
szerkezeti allapotdnak tanulmanyozasdhoz azonban figyelembe kell venni az 15 sejt
belsejében uralkodd igen magas makromolekula koncentricié (200-400 g/1) hatssait
is. Ez a "crowding” hatis in vitro kéritmények kozott nem Jjelentkezik, mivel a
koneentracig itt nem magasabb, mint 1-10 g/. A crowding azonban meglepben nagy
hatast okoz a makromolekuldk kdlesénhatisainak, illetve feltekeredésénck sebességi
¢s  egyensilyi allanddjdban. Fontos tehat megvizsgdlni, hogy milyen mértéki
konformacié-valtozast okoz a crowding hatis rendezetlen fehérjék esetében.

Kisérleteim soran in vitro modeli-rendszerben tanulmdanyoztam a crowding hatést
az a-kazein, a MAP2c és a p21°" rendezetlen fehérjéken, melyek hig pufferben
rendezetlen szerkezetet vesznek fel. A crowding kdzeget szintetikus anyagokkal
(Ficoll, dextran) modelleztem, 400 g/l koncentriciéban. A crowding okozta
konformécio-valtozast fluoreszcencia spektroszkopia  és  cirkularis  dikroizmus
spektroszkopia segitségével vizsgaltam.

Eredményeim azt jelzik, hogy a crowding a rendezetlen fehérjék konformacisjéra
csak igen kis mértékii hatast gyakorol, vagyis ezen fehérjék szerkezeti rendezetlensége
valoszintileg lényeges funkcionalis tulajdonsaguk, '
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Gliikézaminoglikanok antioxidans hatasdnak ésszehasonlité
vizsgalata

Konczél Arpad, IV. évf. biomémok hallgato
BME Vegyészmémoki Kar

Témavezetd:  Dr. Balogh Gybrgy Tibor kutato-vegyészmérnik
Richter Gedeon Rt. Technol6giai Fejlesztési Laboratérium I1.

A glikézaminoglikanok (GAG) (Hialuronan; Kondroitin szulfit A; C; Heparin,
stb.) jellemzden N-acetil-gliikozamin vagy N-acetil-galaktézamin és D-glﬁku.r(')n§av
diszacharid egységekbdl felépiild mukopoliszacharidok. A hialuronant kivéve
mindharom GAG cukorlinca kiilonbozd mértékben szulfatdlt, A GAG-ok foként
emlésSk kotdszoveteiben (extracelluldris mdtrix elemei) vannak jelen, jly médon
rendkiviil sok fiziologiai folyamatban vesznek részt.

A biologiai rendszerek metabolizmus4ban és homeosztizisanak fenntartisaban
kozponti jelentdségli gydkds mechanizmust folyamatok (immunvélasz kialakulrésa‘t,
gyulladisos folyamatok, lipid peroxidici6, enzimek dezaktivalodasa, DNS sériilései,
elektrontranszport rendszer mitkodése) megismerésére és kontrollaldsanak lehetséges
eszkbzeire (antioxidansok) fékuszalodik a Jelenkor biokémiai kutatdsainak jelentds
hényada. Napjainkban a GAG-ok szabadgyokes folyamatokban jétszo.tt szerepél:e
iranyul6 kutatdsok foként a hialuronanra koncentralodnak, bar a kondroitin szulfat és
heparin  antioxiddns hatdsarol is vannak ismereteink. Ennek ellenére GAG-ok
antioxidans jellegét egylittesen vizsgdlo és Osszehasonlitd tanulméiny még nem

sziiletett.  Figyelembe véve fiziologiai - jelentbségiket ¢s  fokozott terdpis

alkalmazasukat, fontosnak tartottuk az dsszehasonlité kisérletek elvégzését.

Vizsgalatainkban az élettani  szempontbSl legfontosabb négy GAG-nak
(Hialuronan, Kondroitin szulfit A és C, illetve Heparin), illetve a hialuronan
kiilonboz6 molekulaméreti fragmenseinek hérom kiilonbozé reaktiv 4genssel
(hidroxil gySk, peroxinitrit gyokanion, és peroxil gyok) szembeni antioxidans hatdsat
in vitro modellrendszerekben vizsgaltuk. Ezen feliil a GAG-ok antioxidans hatisénak
mechanizmusat a szulfatilt GAG-ok szabadgyokokkel szembeni reakcidja sordn a
gyOktimadas hatdsara felszabaduld szulfit mennyiségének valtozisan keresztiil is
vizsgaltuk. .

Eredményeink alapjan a fenti GAG-ok antioxid4ns hatisénak igazolasan, illetve
dsszehasonlitdsin tilmenden ezen molekuldk gydkfelszabaduléssal jaro korképekben
betoltott lehetséges szerepét is igyekeztink pontositani,
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A biiza sikéralkoté polipeptidek szintézisének vizsgalata HPLC
technikaval

Guoth Adrienn, V. évf. biomérsk haligatd
BME Vegyészmémoki Kar

Témavezetd:  Dr. Lasztity Radomir emeritusz professzor
BME Biokémiai és Elelmiszertechnolégiai Tanszék

‘Mér a korai kutatésok eredményei is aldtimasztottik, hogy a buza siitbipari
mindségének alakuldsdban a szem tartalékfehérjéibdl keletkezd sikér jatssza a
fOszerepet. Az utébbi évek kutatdsai azonban ravilagitottak, hogy a genetikailag
azonos Osszetételli sikérek reolégiai tulajdonsagai  évjaratonként véltoznak.
Feltételezésink szerint a probléma oka, hogy a fehéijék polimerizacids
mechanizmusat és kélcsnhatésait t6bb tényezd is befolyasolja, azonban az erre
vonatkozé ismeretek hidnyosak. Jelen kutatsi projektiink a fenti kérdés részletes
vizsgéalatira irnyul. A dolgozatban Gsszefoglalt munka két részfeladat megold4sat
cclozta a tirgykorben: RP-HPLC elvalasztisi modszerek adaptacidjaval, illetve
fejlesztésével megoldani a gliadinok és a kis- &s nagy molekulatdmegl glatenin
alegységek (LMW- ég HMW-GS) megbizhaté clvilasztdsat, és tanulmanyozni a
sikérképzo polipeptidek in vivo szintézisét, sorrendjét és dinamikdjat.

A kisérleti munka sordn ismert HMW-GS 8sszetéielii buzafajtibol (GK Othalom) a
viragzast kévetd 12. napt6l aratasig 2-3 naponként vett mintskat vizsgaltam.

Vizsgélataim sordn a kovetkezdket allapitottam meg;:

A gliadinok RP-HPLC vizsgilatihoz sikeresen adaptaltam modszert, fejlesziettem
tovabb és optimaltam. A biza sikrfehérjéi érés kozbeni véltozasait vizsgalva
megallapitottam, hogy az érés folyaman mind a gliadin-, mind a glutenin-szintézis
1débeli lefutdsa kétlépesds. Az egyes fehérjecsoporiok egyedi valtozdsa nem
kiegyensilyozott, a gliadinok koziil elészor a legkisebb hidrofébicitasn (w-gliadin)
frakcié jelenik meg, aminek mennyisége az érés soran kevésbé valtozik. A tobbi
frakeié fehérjéi csak napokkal késébb mutathatSk ki, viszont mennyiségiik gyorsan
ndvekszik. Az LMW-GS-ek mar az érés igen korai szakaszdban kialakulnak, a HMW-
GS-ck megjelenése késébb torténik. A HMW-GS-ek koziil elész6r a Dy alegység
jelenik meg, de néhdny nap mulva mér valamennyi alegységtipus jelen van a fejlodé
magban. A gluteninek és gliadinok érés kozbeni valtozisait egyiitt tekintve
megerdsitettem, hogy az irodalomban is leirt médon (Kaczkowski és mtsai., 1987) az
- LMW-GS-¢k és a gliadinok szintézise a viragzas utin korabban kezdédik, mint a
HMW glutenin alegységeké, mielyek egyszerre szintetiz4lodnak.
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Uj lehetéség a csontritkulas terapiajaban: Kalcium- és
foszfationok bejuttatisa osteoporoticus helyekre
elektroforetikus eljarassal

Gomez [zabella, V. ¢évf. dltalanos orvostan hallgaté

DE Altalanos Orvosi Kar

Témavezetd: Dr. Pap Lajos emeritusz professzor
DE Szervetlen €s Analitikai Kém. Tanszék Kdrnyezetanal. Csoport

A csontritkulas kezelésére jelenleg alkalmazott terapiak sok esetben hatékonynak
bizonyultak, de tovabbra sem megoldott a csontot felépité anyagok megfeleld helyre
torténd bejuttatisa. A per os, ill. parenterdlis kezeléseknél ugyanis gyakran elé’)’fot’dul,
hogy a Ca ¢éppen olyan helyekre épiil be, ahol a koros kalcium felhalmcizodasszftl
jellemezhetd ,csontcs6rok™ vannak. Kutatdmunkdnk célja, hogy o_lyan hatek()?y és
fajdalommentes eljarast dolgozzunk ki, meilyel célzottan, a csontritkuldsos teriiletre
lehet kalciumot és foszfatot iontoforetikus eljarassal bejuttatni.

Kisérleteink sordn kalcium-bentonitot tartalmazé pakolast készitettiink, az ebben
16vé Ca™*-ok béron keresztiili bejutisat vizsgaltuk in vitro, valamint megkiséreltik a
Ca*- és a PO, -ionok szimultin csontba juttatisat egy altalunk tervezett, tn.

Jdeszkamodell” elektrolizald berendezéssel. Az emberi szervezet modellezésére a
iiopasztott sertésbOrt, zsir-, izom- & csontszdvetet tartalmazo rer.ldszert' talaltuk
legcélszeriibbnek. A kalctum- és foszfationok bejuttatasa elektroforetikus modsz,cr’rel
tortént. Az elektrédokra felkent pakolasokbdl specidlis likteté egyenaram hatdsara
bekovetkezett ionvandorlast vizsgaltuk a fenti sertés szovetekben. Az egyes
sz{ix}etrétegekbﬁl vett mintdk mikrohulldmimal segitett roncsoldsat kovetben
langatomabszorpcits technikdval mértiikk a kaiciumion, illetve spektrofotométerrel a
foszfation koncentracidvaltozast,

Moddszerlinkkel a bordn €s a lagyrészeken keresztli! a kalciumionok kiemelkedfen
J6, a foszfationok megfeleld hatisfokkal jutottak be a csontba, annak kalcium-, ill-_etve
foszfattartalmat szignifikins mértékben megnivelve. Az alkalmazott elektroforetikus
eljardsunk eredményeként a vizsgalt csontszovet kalciumkonceniricidja kozel 1,8-
szorosira nott meg. A kapott értékek szerint ezzel egyidejlileg sikeriilt az altalunk
eléallitott foszfat anyagrendszer bejuttatnunk.

Modszeriink elénye, hogy a kalciumot és a foszfatot célzottan, a csontritkulasos
teriiletre lehet bejuttatni, amennyiben a fenti eljardst a beteg azon testrészén
alkalmazzuk, ahol elozetesen osteoporosist allapitottak meg.
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- A sejtoszt6das szabalyozdsanak egy reakciokinetikai modellje

Kapuy Orsolya, V. évf. biomérmok hallgaté
BME Vegyészmérnéki Kar

Teémavezetok: Dr. Novak Béla egyetemi tanar
BME Mez6gazdasagi Kémiai Technolégia Tanszék
Dr. Gydrffy Béla tudoményos munkatérs
MTA-BME Molekularis Halézatok Dinamik4ja Kutatéesoport

A sejtek szaporodasdt szabalyozé molekuldk egy bonyolult halézatot alkotnak
mel_ynek dinamikus viselkedése hatdrozza meg a sejtek legalapvetébb tuIajdonségét’
az dr,lreprodukciés képességet. A biologiai evoliicié kdvetkezményeként ugyanaz, :—i
szabéalyozsi halézat irdnyitja a legegyszeriibb egysejtli ¢élolények és a tobbsejti
szervezetek sejtjeinek  szaporoddsat is. Ennek kovetkeztében a sejtszaporoci]és
s,zabélyozésénak problémajat az emberi sejteknél sokkal egyszeriibb | egysejti
el'{ilényekkel (pl. élesztdsejtek) is vizsgdlni lehet. Az gy kapott eredményekg);f)e(ij
blzorrlyitottan Jjol alkalmazhaték a fejlettebb sejtekre is. A sejtek osztc’)désé,nalg
szabalyozdsat legjobban a hasadd éleszténdl ismerjiik, melynek sejtjei harantfal
(szeptum) képzés révén vélnak ketté. Fppen ezért, a hasadé élesztfisejtek osztdasat
szabéiyozé halozatot szepticiét inicidlo halézatnak (roviden SIN) szokés nevezni

F{d:algyoztam cgy egyszerl reakciokinetikai modellt a SIN-re, és annak vise]kedését
sz,ar’mtogepes szimuldcidval vizsgaltam. Megallapitottam, hogy a SIN az adapticios
hgl(zzgtok tulajdonsédgaval rendelkezik, mert stacionarius allapotban nem aktivalddik a
mitozist szabalyozd Cde2/Cdel3 protein-kiniz semmilyen értékére sem. Ezzel
szgnben ?’ttmenetileg aktivalodik, amikor a Cdc2/Cdcl3 aktivitis hirtelen c'sﬁkken
ami a sejtmag osztodasat kovetden jatszodik le. Ez a kapcsolat magyarizza 2;
sejtosztodas figgését a mitdzis elbzetes lejatszodisatol.

A SIN modelljét beépitetten a DNS replikacié és a mitozis szabalyozasat leird
mf)dell})e, ¢s igy egy olyan reakcidkinetikai modellt készitettem, amely leirja
H?mdl,larom sejtciklus  esemény  szabalyozasit.  Szimitogépes  szimulicios
vizsgalatokkal igazoltam, hogy a modell a sejtosztodas idSbeli szabalyozasinak
megfeleld leirasat adja nemesak normalis, hanem kiilonbdzé mutins sejteknél is.
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Az epidermolysis bullosa simplex betegség genetikai hatterének
vizsgalata

Sajo Rachel, IV. évf. biomémdk hallgato
BME Vegyészmémoki Kar

Témavezeték: Dr. Karpati Sarolta intézetvezetd egyeterni tanar
SE-AOK Bér- Nemikortani és Béronkologiai Klinika
Dr. Csikés Marta kiinikai orvos
SE-AOK Bor- Nemikortani és Béronkologiai Klinika
Béna Annamiria laboratériumi vegyész
SE-AOK Bér, Nemikértani ¢s Béronkologiai Klinika
Konzulens: Dr. Sveiczer Akos egyetemi docens
BME Mezbgazdasagi Kémiai Technologia Tanszék

Murkank sorin a SE-AOK Bér- Nemikértani és Béronkoldgiai Klinikan
megforduld és a vizsgalatokhoz hozzdjdruld epidermolysis bullosa simplexben (EBS)
szenvedd betegek keratin 5 (KRTS) és keratin 14 (KRTI4) génjeinek mutaciot
vizsgaltuk a betegség genetikai hatterének felderitcse, a genotipus-fenotipus korrelacio
pontosabb megismerése, valamint a muticidkat tartalmazo adatbizis (jabb

eredményekkel valo bovitése érdekében.

A vizsgalatok sordn a betegek és egészséges csaladtagjaik periférias vérébdl DNS-t
izolaltunk. FEzt kovetden a KRTS gén esetében a gén Osszes exorjat polimeraz
iancreakcié (PCR) segitségével amplifikdltuk, majd a termékeket konformacio
szenzitiv gélben végzett heteroduplex analizissel (CSGE) valogattuk. A shift pozitiv
exonok szekvencidit egy tisztitdsi eljdrds utdn automata szekvenaldssal hataroztuk
meg. A muticiok verifikalasa restrikcios endonukledzokkal tortént. A KRTI14 gén
esetében a funkcionalis gén mellett egy pszeudogén is talalhaté. Mivel a pszeudogen
szekvencidja nagy mértékben megegyezik a funkciondlis génnel, igy PCR soran
mindketté amplifikilodna. A pszeudogén sokszorozodasanak megakadalyozdsira a
DNS-t restrikciés endonukledzokkal basitottuk. fgy a pszeudogén rovidebb
szegmensckre vagodott, mig a funkcionalis gén €p maradt. Ezutan a PCR-t és az azt
kovetd reakcidkat ugyanugy kiviteleztiik, mint a KRTS gén esetében.

Eddigi eredménycink: harom az EBS-ben szenvedd betegnél és csaladtagjaiknal
azonositottuk a fenotipust okozé mutacit. Ebbdl kettd 1j, az irodalomban még nem
ismertetett mutacid (KRT14 génben L136Q), KRTS génben R331G), a harmadik pedig
egy japan csalad esetében kimutatott eltérés volt (KRTS génben E170K). A tobbi beteg

esetében a genetikai vizsgalatok még folyamatban vannak.
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Konformiciésan gatolt endomorfin peptidek
receptorkotddésének vizsgalata

Pahi Barbara Annamaria, okl. vegyész
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Témavezeté:  Dr, Sziics Maria tudomanyos tanicsadé
MTA SZBK Biokémia Intézet

Az opioid receptorok az idegsejtek membranjin levé kulcsfontossigh fehérjék,
melycknek legaldbb 3 6 tipusat (u, 8, x) lehet elkiiloniteni. A névényi alkaloid morfin
a p-opioid receptorokhoz kotGdik nagy affinitdssal. Egy amerikai kutatécsoport a
kozelmiltban felfedezte a morfin receptor agyban is el&forduld endogén peptid
ligandumait (Zadina et al. Nature (1997) 386: 499-502). Az endomorfin 1 (Tyr-Pro-
Trp-Phe-NH,) és az endomorfin 2 (NH,-Tyr-Pro-Phe-Phe-CONHy) igen potens
analgetikus hatst mutatnak, nem rendelkeznek viszont a morfint jellemzd kébito és
un. “reward” hatéssal, igy szignifikdns klinikai potencillal bimak.

Az endomorfin-1 és endomorfin-2 konforméciésan gétolt @ szintetikus
szarmazékainak bioldgiai aktivitisat tanulmanyoztuk. A vizsgalt szirmazékok a 2-es
helyzetben Pro helyett aliciklusos B-amino-karbonsavakat tartalmaznak, azok két
kiralis centrumanak megfeleléen négy lehetséges konfiguracioban, két cisz (SR és
R.S) és két transz (S, S és R, R) formaban.

Radioligand kotési modszerrel patkdny agyi membrdn készitményeckben
receptork&icsi vizsgdlatokat végziink annak megallapitasara, hogyan valtozik az 0j
szarmazékok receptorhoz valo kotési affinitasa, receptor szelektivitisa. Fgyrészt a
radioaktivan jelolt vegyiiletek kotddési paramétereit mértik kinetikai és telitési
kisérletekben, masrészt jeldletlen anyagok, ligandok tulajdonsagait vizsgaltuk
kompeticios kisérletekben, ebbél kdvetkeztetve a receptor, ill. altipus specifitisukra és
kotési paramétereikre. A p illetve & receptorokhoz kotddést [PH]le>-deltorfinnal
illetve [*H]endomorfin-2-vel végzett leszoritdsi kisérletekkel hatarozzuk meg. A
killénbozd analégok jelatviteli tulajdonsagaira a GTPyS kotési kisérietekbol
kovetkeztethetiink. Ez a modszer segit cldonteni a vizsgalandé anyag agonista vagy
antagonista jellegét azaltal, hogy megmérhetjiik, vajon az adott ligand stimulalja-e a
receptor-ligand kélesonhatds indukéldsan keresztiil a [PS]GTPyS kot6dést a G-
febérjchez, ill. segit meghatdrozni az agonista hatékonységat. Mindezen vizsgalatok
utan kivalasztottunk egy 1j analégot (cisz-ACHC-endomorfin-2), aminek radioaktivan
jelolt, ill. nem jelolt formdjat is vizsgaltuk, radioligand és receptorktési mérésekkel
karakterizaltuk. :

Az alapvegyiiletek szerkezeti médositasa, ill. annak az uj szarmazékok receptorhoz
val6 kotési affinitdséra, receptor altipus szelektivitisdra ill. a biologiai aktivitdsra
gyakorolt hatdsinak vizsgdlata mind az alapkutatis, mind a gyégyszerkutatas szAméara
fontos informacidkat szolgaltat.
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A kukoricafeldolgozas mindségellenérzésében hasznalhato
gyors modszerek vizsgalata
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A kukorica feldolgozds korszerll, enzimes technoldgidjanak fejlesztése, a
hulladékanyagok minimalizAlasdnak igénye, a termelési biztonsig noévelése egyre
Ujabb, lehetdség szerint gyors, ellenérzési modszerek fejlesztését és gyakorlati
bevezetését igényli. A gyorsvizsgalatok egyrészt kivalthatjak a klasszikus ellenérzd
modszerek egy részét, masrészt 11j analitikai igényeket elégithetnek ki. '

TDK dolgozatomban a Hungrana Kukoricafeldolgozé Kft. (Szabadegyhdza) tizemi,
technologiai feltételei kozdtt vizsglltam a kilénféle gyors, ipari kornyezetbe
illeszthetd minoségellendrzési modszerek alkalmazhatosgat.

A feldolgozéiizem igényeinek megfelelden elemeztem a nyersanyag mindség
valtozdsanak hosszil tavil trendjét, és kimutattam a termesztési koriilmények okozta
kedvezotlen mindség valtozasok valdszind okait.

NIR spektroszképiai €s klasszikus kémiai vizsgaléd modszerek dsszehasonlitdsaval
statisztikailag elemeztem és modositottam a szaraz allapota kukoricanyersanyag
mindsitésére szolgdlé kalibracids Osszefiggéscket, majd kalibriciét dolgoztam ki
nedves kukorica nyersanyag mindsitésére. A kidolgozott kalibriciok elemzése soran
igazoltam a referencia mddszerek pontossiginak, a kalibricidk hasznalhatésigara
gyakorolt hatdsat.

A kukoricanyersanyag mikrobioldgiai fertdzOtiségének gyors kimutatisara az
~clektronikus orr” mint vizsgdlé eljaras alkalmazhatdsagat vizsgaltam.

Immunkémiai médszer (ELISA) alkalmazasaval (Veratox DON 5/5) kimutattam,
hogy a feldolgozbiizem DON toxin fertbzittsége elsbsorban a melléktermékek
tekintetében nem elhanyagolhaté. Szintén immunkémiai alapu tesztcsik modszerrel
{(Agri- Screen cry Strp Test) igazoltam, hogy a feldolgozdiizem altalam vizsgalt
kukoricai kozoit (0,125 %-ot meghaladé szinten) nincs genetikailag médositott
nyersanyag.
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Katabolit repressziora rezisztens celluliz cnzim termeld
Trichoderma mutansok elg4llitasa és vizsgalata

Megyeri Lasz16, V. &vf. biomérnék hallgato
BME Vegyészmérnoki kar

Témavezetd:  Dr. Szakacs Gyirgy tndoményos fémunkatars
BME Mezdgazdasigi Kémiai Technolégia-Tanszék

TDK munkém soran feladatom az volt, hogy katabolit represszidra rezisztens
Trichoderma mutinsokat hozzak létre, melyek a jol ismert Treesei Rut C30 térzsnél
t6bb celluldz enzimet termelnek gozrobbantdssal el6kezelt fenyofa és  fiizfa
szénforrason. A munka elsé lépéseként mintegy 90 Trichoderma vad térzs cellulaz
enzim termelését vizsgaltam meg razolombikos tenyésztésben. A legmagasabb
szlir6papir lebont6d akiivitast (FPA) egy brazil talajmintibdl izolalt (TUB F-1505)
torzs mutatta, ezért a mutdcios kisérieteket €zzel a tOrzzsel végeziem. A muticiot
kémiai mutagén (N—metil-N’unitro—N-nitrézéguanidm, NTG) ¢és UV besugirzas
hasznélataval hajtottam végre az irodalombol adaptalt, majd tovabbfejlesztett modszer
alkalmazésaval. Tobb mint 14000 muténs telepet hoztam Jétre és vizsgaltam meg Petii
cscszés agaros téptalajon kindveszive, ezek koziil 186 mutdnssal végeztem razatott
lombikos fermentéciot. Mintegy 50 mutans keriilt liofilezésre a tanszéken, ezek kiziil
32 mutins enzimtermelése volt 4zonos, vagy magasabb a T reesei Rut C30-nal.

A kisérletek lezarasaként a legjobb 6 mutinst Svédorszdgban a Lundi egyetemen
rizatott lombikos fermenticioban és laborat6riumi fermenticios kisérletekben
hasonlitottuk Gssze a Treesei Rut C30-al, illetve a fermenticiés feliiliszokkal
hidrolizis kisérleteket is végeztiink. Legjobb termelének a TUR F-1721, TUB F-1724
és a TUB F-1727 jeldi torzs bizonyult, ezek ipari érdeklédésre is szamot tarthatnak, A
Treesei Rut C30 rizatoit lombikban &s fermentorban - az irodalmi adatokkal
sszhangban - alig termelt B-gliikozidéz enzimet (0.005-0.05 IU/ml), mig a mutansok
igen magas aktivitdsokat mutattak (0.59-0.67 TU/ml). Tovébb4, a mutinsok esetében
gyorsabban bedllt a maximélis felsé enzim szint, mint a Rut C30 esetében, A magas [3-
glikozidaz aktivitasnak készénhetéen a hidrolizis kisérletekben a mutinsok legalabb
50%-al jobbnak bizonyultak, mint a T.reesei Rut C30. Az Uj mutansok fermentlé
felilgszdival végzett lignocelluloy hidrolizis kisérletekben nem volt sziikség
potlolagos B-glitkoziddz enzim adagoldsra, mig a Rut C30 feliilfiszok vagy
kereskedelmi celluldz enzim készitmény esctében igen. Ez perspektivikusan jelentés
koltség megtakaritast tesz lehetdvé a bioalkohol el6allitasakor.
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Kemotaktikus peptidek és konjugatumaik szintézise és
. vizsgalata
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Dr. Hudecz Ferenc egyctemi tandr
ELTE Szerves Kémiai Tanszék
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A kemotaxis az egy- ¢és tobbsejtil szervezetek alapvetd Vélas‘zr.ea:kf:i(:)ja, melym?,k
fontos biologiai és klinikai jelentbsége van. Kemotaktikus akt1v1taS}1 .molel,(uriak
eldallitasaval lehetdséglink van olyan 1j tipusa szintetikus ligandumok kifejlesziésére,

aphatnak a terdpias alkalmazasban.
mezd;:;zfg:el;spEgyetem Gelrl,etikai, Sejt- és Immunbiolégiai. I_ntézete,’az MTA—
ELTE Peptidkémiai Kutatécsoportja ¢s az ELTE Szerves,Kéimal T,anfsz‘ek‘e lfoz-ot;
létrejott  egyuttmiikddés keretében régota folynak kutatasok. a kf?nllal’ J?latv1te
evollicidjanak megismerésére ¢és oligopeptid szignalvegyiiletek tanulmanyozasara.

A fenti csoportok altal végzett kutatisok bizonyitottdk, hogy a triptofil-szeril-X-

triptofil-szerin (X=viliozd aminosav) Penta[’)ep‘gidet (citokin’ekbexrl,
citokinreceptorokban jelenlévé konzervativ szekvenciamotivium), Vagy annak Ijesz,letet
tartalmazé  szintetikus peptidek némelyike jelentds kemotaktikus aktivitdssal
rendelkezik. N N o .

A teripis alkalmazhatosag terén nagy elmeéleti ¢s _gyak'orlatl' jelrelfto’sege van a kis
méretii linearis peptidek makromolekuldris hordozohoz valo kon_]ugalasanali., o

Munkank sordn olyan szintetikus peptidek és peptidkonju.géturgok eloalhtas?wal
foglalkoztunk, melyek az clbézetes kisérletek alapjan ’ ]Erslentos kemotaktikus
potencidllal rendelkeznek. A peptidkonjugatumok el(’iéllitasa'ho’z az MTA-ELTE
Peptidkémiai Kutatéesoport 4ltal kifejlesztett szintetikus, elagazo lanc%l polipeptideket
valasztottunk hordozoénak (poli[Lys<(Ser;-DL-Ala,)] (SAK); pf)ll[ijS-(fCilui—DL—
Ala,)] (EAK)). Ezen hordozokrol az elbzetes _k.ut’atésok megalf-apltot.tak,, hogi
onmagukban is rendelkeznek kemotaktikus akfivitassal. A peptldkonjug?{m{rlo
szintézisét tioéterkotés kialakitisival végeztiik, annak ¢érdekében, hogy a kemoE':l’kti'kus
aktivitdisi peptid szerkezete ne valtozzon jelentég mértéI'(ben., Az eléallftott
peptidkonjugatumok analizise sordn kapott adatok alapjan @eti;etllgp1tl.1:’ig,uk, ‘hogy az
¢clagazd lanch polipeptideknél az altalunk hasznélt konjugdlasi eljards sikeresen
alkalmazhato.
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Dehidroaszkorbinsayv és gliikéz transzportja a novényi
mitokondriumban
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SE-AOK Orvosi Vegytani Intézet

Az ember néhdny més emlBssel egyctemben (pl: tengeri malac, gyimdélcsevd
denevér) elveszitette az aszkorbinsay (C-vitamin) bioszintézisének képességét, ezért
megszerzésére kiilsddleges, elsésorban névényi forrasokra szorulunk,

Az  aszkorbinsav  szintézis nemrégiben  feltért névényi utvonala jelentos
kilonbséget mutat az Allati szervezetben mér régen ismert atvonalhoz képest.
Novényekben a bioszintézis az utolsé lépésig a citoszélban folyik, azonban az utolsé
Iépést katalizal6 enzim, az L-galaktono-1,4-lakton dehidrogenaz a mitokondrium bels
membranjaban talaihato, SZOTos kapcsolatban a mitokondrialis
elektrontranszfer{4nceal.

Az enzim topolégidja Jelenleg is ismeretlen. Amennyiben aktiv centryma a
mitokondridlis matrix felé néz, ogyreszt egy L-galaktono-1,4-lakton, mésrészt egy
aszkorbit transzporternek 1éteznie kell a mitokondrium bels membrinjaban, hiszen
4z cnzim szubsztratjanak a méatrixba kell Jutnia, termékének pedig ki kell onnan
keriilnic. Specifikus aszkorbat transzporterre akkor is szitkség van, ha az aktiv
cenirum a két membran kozti tér felé néz, hiszen az aszkorbinsav Jelenlétét t6bb m4s
sejiszervecskével cgyetemben a mitokondriumban is leirtak.

Kisérleteink soran BY2 dohany sejtekbdl izolalt mitokondriumok esetében lefriuk a
dehidroaszkorbinsay és a glikéz mitokondrislis felvételét. Radioaktivan jelglt
ligandok rapid filtrdcidja sordn specifikus glikoz és dehidroaszkorbat transzporiot
figyeltink meg, amelyek hémérséklet-, idofiggést &s szubsztrattelitést mutattak.
Ugyanakkor a redukalt aszkorbinsav  mitokondrium membrinon  keresztiili
transzportjit egész kis mértékiinek taldltuk. Ez alapjan val6szinitsithetd, hogy a két
membrin k&zétti térben szintetizalods aszkorbinsav oxidalt formdjaban képes a
mitokondrialis membrin atlépésére.

A transzportfolyamatok latszélag fiiggetlenck a mitokondrialis Iégzéstol. Az
eredmények igazoljdk a ndvényi mitokondridlis dehidroaszkorbat és gliikoz transzport
meglétét, valamint valoszintisitik, hogy azonos, mindenesetre kizeli rokonsagban 3116
transzporterck (vagy transzportrendszerek) medidljsk a két vegyiilet transzportjat.
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A dUTP4az enzim kélcsonhato fehérjehidlozatanak vizsgalata
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A DNS-javitisban és a programozoft sejthalal utvonalak irén?fitésé,ban a f,elflé’rje
kolcsonhatasok alapvet® szercpet jatszanak. Ezen kolcsonhatisok azonositisara
kiilonb6z6 mmmunoldgiai moédszereket alkalmaznak. , .

A dolgozat & célkitlizése az volt, hogy gyors, hajlékony médszert dolgozzun'k kia
dUTP4z enzim kolcsonhaté parinereinek kimutatisira, Fontos, ,I,mg,y a ’modszer
alkalmas legyen a kolcsonhaté partnerek sszetételében bekiivetkezo’ barnflfele‘ {')’lyfn?
Qéltozés nyomon kovetésére, melyet a sejt kiilonbozd stressz valaszai, fejlodési

iltozasai i iszséges | koz.
allapotvéltozasai, beteg illetve egészséges jellege o o
Egyetlen kisérletes technika valbszinlileg nem lesz alkalmas a célkitiizés

megvalositdsara. A jelen dolgozatban ezért két lehetséges modszert igyekeztem

kifejleszteni: - o N
- az egyik modszer a Far Western blot, amely a sejtextrakt fehérjéinek denaturslé

gélen torténd szétvalasztasa utdn membranon detektilja a fefhéljéket. ’ ’

- a masik a ko-immunoprecipitalds modszere, mely sordn sejtext@ktbol csapadék
formajaban nyerjikk ki a célfehérjét és kﬁlcsﬁnhat.(’) parlfneren, melycketr ez’_c
kovetden SDS gélen elvalasztva tomegspektrometrids modszerrel azonositani
lehet a Drosophila genomprojekt adatai segitségével. o

A fentieken tilmenden célul tiztitk ki a dUTPaz enzim expresszié szintjének

vizsgilatat S2 Drosophila sejtekben.
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Quantitative evaluation of sorbitol near to other alcoholic
sweeteners through QSAR and thermogravimetrical studies

Nicoleta Birta, V" year student of chemistry
WUT Faculty of Chemistry, Biology and Geography

Supervisor: Dr. Nicolae Doca professor
WUT Faculty of Chemistry, Biology and Geography

Due to a wide application of sorbitol and its derivatives, and their susceptibility to
the action of different factors of subsequent degradation, like those thermal for
example, was necessary remove these problems, which affect mainly the consumer.

The purpose of this study is to observe the behavior of sorbitol in order to establish
a safe board, taking in consideration that in the baking process of different daily
products, the temperature can reach almost 350°C.

Due to the six-hydroxyl groups the main thermal degradation process of sorbitol is
the dehydration. The theoretical considerations and analysis by means of molecular
mechanics allowed establishing a probable stable structure, which has a potential
teratogenic activity [1].

The aim of QSAR studies made on some alcoholic sweeteners and most
representative sugars were to investigate a correlation between the molecular
properties and relative sweetness (Er,%) of each compound [2].

After the plotting and the observation of a similar behavior between heat of
formation and electrostatic potential, the last one was chosen to be relevant to describe

‘the relative sweetness (Fy, %) and its perception by tongue receptors.

[1]. Gabriela, V., Nicoleta, B., Nicolae, D., Ann. West Univ., Timisoara, 12(3) 321-324 (2003)
[2]. Wali, A., Mushtaq, M,. J. Pakistan Med. Assoc., 52(9) (2002)
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Use of porcine pancreas trypsin for testing at molecular level
the toxicity of some ionic liquids

Cristina Stoian, V" year student of chemistry
Irina Balcu, V® year student of chemistry
WUT Faculty of Chemistry, Biology and Geography
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The present paper tries to evaluate trypsin in order to introduce it into an
ecotoxicological test battery, as an mnportant member of a strategy implyjng
multidimensional risk analysis. This enzyme is found in many organisms and it
participate in major biochemical pathways. The enzyme from porcine pancreas is casy
to extract and to analyze and has many known inhibitors, which can be used as model
for testing the effects of new chemicals, like ionic liquids. Trypsin exhibits an
optimum pH at 8.2-8.6 in Tris-HCl buffer with CaCL (5 mM) and has. a specific
activity of 60-70 mM BAPA-min™-mI.", The apparent Ky, for BAPA was 1.8-10° M.
The use of enzyme for testing the effect of chemicals was exemplified for ionic liquids
with different cationic structures but identical anionic groups and the degree of
enzyme inhibition was as follows: imidazolinium < pyrolidinium < pyrimidinium <
phosphonium < quaternary ammonium. Regarding the anions® influence upon the
degree of enzyme inhibition, the order was: ClI' < BF, < DCNA™ < 0cSO; < pTS
<ITFMS’ < HFSb™ < MOEGSQ," The majority of the tested compounds shows poor
enzyme inhibition at very high concentrations, following a non-competitive pattern.
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The influence of ionic liquids and antifouling biocides on
Glutathione S-transferase

Briidut Jurconi, V® year student of chemistry and biology
WUT Faculty of Chemistry, Biology and Geography
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Glutathion S-tranferases (GST; EC 2.5.1.18) are mainly cytosolic enzymes that
catalyze the conjugation of electrophile molecules with reduced glutathion [1]. GSTs
play an important role in insccticide resistence and are involved in the metabolism of
organophosphorous and organochlorine compounds. Other xenobiotics such as plant
defence allelochemicals against phytophagous isects induce GST activity [2].

Tonic liquids are organic salts with melting points under 100 degrees, often even
lower than room temperature. Recently they are employed more and more as
substitute for the traditional organic solvents in chemical reactions. The most common
ones are imidazolium and pyridinivm derivatives, (but also phosphonium or
tetralkylammonium compounds can be used for this purpose [3]

Fouling (the growth of shell, weed, and algac on immersed surfaces) is a natural
phenomenon that occurs continuously and vigorously in the marine environment. On
ocean-going vessels, fouling leads to a significant increase in fuel consumption, as
well as loss of speed and maneuverability. {4] The most effective solutions to marine
fouling to date are the TBT SPC coatings, which permit intervals of at least five years
between dry-docking. Anti-fouling biocides are used to prevent the growth of aquatic
organisms on boats and ships. In the Ppast, organotins and copper were most commonly
used as biocides. [5]

(1] Boyland, E.,Chasseaud, F., Adv. Enzymol, 32,173-176 (1969)
(2] Yu, 8., Petic. Biochem. Physiol., 17, 59-63 (1982)

[3] Wasserscheid, P., Keim, W., Int. Ed., 39, 3772-3789, (2000)
[4] Dupont, J., de Souza R.F., Chem. Rev.,102, 3667-3692, (2002)
[5] Welton, T., Chem. Rev., 99, 2071-2083, (1999)
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SZTE Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai Tanszék

Szilika Gvegeket elééllithatunk szilikabol és a szillcium szerves szirmazékaibol,
szobahémérsékieten szol-gél technoldgia segitségével. A technika alapjat a megfeleld
alkoxidok kondenzacidja és polimerizicidja képezi [1]. Az utébbi években nagy
hangsalyt kapott a biomolekuldk csapdazasa szilika szerkezetekben szol-gél
technologia segitségével. Az ezen a fteriileten elért eredmények (ij lehet6ségeket
kindlnak az alap- és alkalmazott kutatisban az anyagismeret, a kémiai bioanalitka, a
biokatalizis, a biotechnoldgia és a kdmyezeti technoldgia teriiletén [2, 3].

Ebben a dolgozatban bemutatjuk az Alcalase rdgzitését szilika gélben, egy &s
kétlépéses szol-gél technologia felhaszndldsdval, szilicium-dioxid forrasként
tetractoxiszilant és alkiltrietoxiszilant hasznalva.

A kapott biokatalizatort jellemeztik kémiailag és biokémiailag. A dolgozat célja
egy olyan optimilis dsszefliggés meghatirozédsa, amely Osszefiiggést teremt matrix
szerkezell tulajdonsagai és a rogzitett enzim biokatalitikus tulajdonsigai kozott. A
kisérleti eredményeink azt mutatjdk, hogy a mikrop6rusos szol-gél anyagok
természete miatt az enzim katalitikus aktivitasat befolyasoljak a diffazids folyamatok
¢s az enzim katalitikus centrumainak sztérikus blokkoldsa. Ugyanakkor a szol-gél
technologia szintézis egyes koriillményei is denaturdlé hatisiak lehetek az enzimre
nézve.

Az egyik irany, amit kovettiink e hitranyok kikiiszébolésére, az enzimet stabilizald
adalékanyagok (PEG, PVA, BSA és zselatin) hasznalata és templitok (glikoz)
alkalmazésa, amelyek a matrix szerkezetét modositjak. Biztaté kisérleti eredményeink
arra engednek kdvetkeztetni, hogy a leirt eljards egyszer(l, gazdasigos és nem utolsé
sorban miikodé modszert jelent nagyszdmd enzim és mas biomolekula (proteinek,
szinez¢kanyagok, gydgyhatdsa anyagok) vagy akar egész sejtek rogzitésére.

[1] Jitaniu, A., Britchi, A., Deleanu, C., Badescu, V., Zaharescu, M., .J. Non-Cryst. Solids,

(319), 263-279 (2003)
[2] Wei, Y., Xu, I, Feng, Q., M. Lin, Mater. Lett, (44), 6-11 (2000)
[3] Soares, CM.F., dos Santos, O.A., Olivo LE., de Maraes, F.F., Zanin, G.M., J Molec.

Catal. B. Enzym., (29), 69-79 (2004)
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Genetikus algoritmus alkalmazisa NMR spektrumok
paramétereinek becslésére

Szalay Zsoéfia, II1. évf. vegy¢ész hallgato
ELTE Természettudoményi Kar

Témavezets: Dr. Rohonczy Jinos egyetemi docens
ELTE Altalanos és Szervetlen Kémiai Tanszék

A szilard NMR spektrumok - alakjabé! kovetkeztethetink a vizsgalt anyag
szerkezetével kapcsolatos spekiroszkopiai  paraméterekre. Ezek meghatirozgsa
bonyoluitabb spektrumoknal csak sok paramctert alkalmazé  kvantumkémiaj
modelleken alapuls spektromszintézissel &g gorbeillesztéssel lehetséges, Az ilyen
elven miik6ds programok a sokdimenzi6s paramétertér valamely pontjabol kiindulva,
a tergradienst kévetve, iterdlva keresik a gorbeillesztési feladat megoldasat. Sok
lokalis minimummal rendelkez paramétertérben a leggyakrabban hasznalt gradiens-

k megtaldlni az abszolGt szélsdértéket. Ilyen esetben t5bbé-

Odszereket haszndlnak (pl. szimplex médszerck), de még ezek
hat¢konységa is erésen fugg a kiindulédsi poniokt6l. Enné 1s robosztusabb a genetikys
algoritmus, a darwini evolicid egyes clemeit alkalmazé keresés, melyet egyre tobb,
nehezen megoldhaté probiémaban alkalmaznak sikeresen.

Egy iiyen algoritmuson alapulé programot irtam a Bruker Biospin GmbH
»10pSpin” nevil programcsomagjdnak szilard NMR spektrumokat  szimulilg
moduljiba. A dolgozat bemutatjia a szilard NMR spektrumok alakjat meghatarozg
paramétereket, a genetikus algoritmus 4ltaldnos Jellemz8it, majd az ezek alapjan irt
program  mikodését.  Végiil néhany  jellemzo példaspektrum  illesztésével
demonstrilom a program hatékonysagét olyan esetekben, ahol mas modszerek nem,
vagy csak bizonytalanul talaltak megoldast.

ELMELETI KEMIA ES KEMIAI INFORMATIEA TA GOZAT

Héromtagi gylriis szililének stabilitdsa és stabilizalhatosaga

Petrov Kiira, I11. évf. vegyészmémok hallgato
BME Vegyészmérndki Kar

Témavezeté:  Dr. Veszprémi Tamas egyetemi tanar
- BME Szervetlen Kémia Tanszék

Munkant sordn haromtagi gyiiriis szililének stabilitdsanak & stabilizalhat6sdginak
kvantumkémiai vizsgalataval, ezaltal egy Ujfajta, stabilis molekula tervezésével
foglalkoztam. Az elméleti szamitdsokat a Gaussian98 ill. az AIM2000 programesomag
segitségevel végeztem. A kvantumkémiai moédszerek koziil a stirliségfunkcional-
elméleten alapulé B3LYP moédszert, a szamitdsi szintek kozil a cc-pVTZ (nagyobb
rendszerek esetén 6-3114+G*¥) bézist hasznaltam.

Munkdm sordn elSszér a cikiotriszilanilidén molekula geometriajanak és
elektronszerkezetének a meghatérozisaval foglalkoztam. A gyiiriis, C, szimmetridval
rendelkezd alapmolekula mellett vizsgaltam a SisH, potencialfeliilet globalis
minimumat képezé érdekes, nyilt szerkezetli, C, szimetriaji izomert is.

A geometriai adatok, a Wiberg-indexek és a Mulliken-tsltések vizsgalatival
valamint a Bader-analizis és izodezmikus reakcidkb6l szamolt stabilizacids energiak
segitségével tanulményoztam a szubsztitiicié hatdsat a hiaromtagi gylirli stabilitisara.
Az alapmolekula Si(IV) atomjainak N ill. S szubsztiticidjaval nagy stabilizacio-
novekedést értem el. Ezen szerkezetek stabilitisa csak kevéssé marad el az ismert,
stabilis, ttagl gytirtis molekuldkétél. A tovabbiakban részletesen tanulmanyoztam a
két nitrogént tartalmazé gyiiri tulajdonsigait Az alapmolekula hidrogén atomjainak
helyettesitése kevesebb sikert hozott.

Munkdm sordn rabukkantam cgy érdekes, nyililanct, sik-szerkezetii molekula-
csoportra is. Ezeknek a molekulaknak sajat potencialeliiletiikdn alacsonyabb az
energijuk, mint a gytiriknek. Tanulmanyozasuk szép eredményekkel kecsegtet.

A kutatis folytatdsdval szerctném a dolgozatban tal4lhaté vizsgilatok sorat
pontositani, valamint a talalt érdekes szerkezetek korét béviteni. Ezzel utat muiatva a

preparativ kémia szamara 0j vegyiiletek eléallitaséra.
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A hiper Hartree-Fock méadszer

Téth Gabor, V. évf. fizikus hallgaté
ELTE Természettudomdnyi Kar

Teémavezeté:  Dr. Surjin Péter cgyetemi tandr
ELTE Elm¢leti Kémia Tanszék

A dolgozatban a Hartree-Fock (HF) médszert, mint kvantumkémiai kozelitd
eljarast probaljuk aMaldnositani. Az eredeti HF modszer szemléletesen azt jelenti,
hogy egy sok elektronbé! 4ll6 rendszerben az clektron-elektron parkdlcsonhatis
helyett egy elektron ,,csak” a tobbi tlagterét latja. A masodkvantalt formalizmusban
ez szeml¢leiesen azt jelenti, hogy a kételektron operatorokbdl 4llo Gsszeget részleges
atlaggal kozelitjitk, egyelektron operatorok Osszegére vezetjik vissza. A kvantum-
kémidban a primér kodlcsonhatisok legfeljebb kéttest jellegtiek. Kiilonbozé szdmolasi
moédszerekbbl adodéan mégis elbfordulhatnak olyan esetek, hogy a rendszer fizikai
tulajdonsagit leiré effektiv Hamilton operétorban tobbelektron operatorok jelennek
meg. Példa magasrangii operdtorokra a kvantumkémigban: a coupled cluster modszer
effektiv Hamiiton operatora, a Lowdin-féle spin-projicionalt dsszetett Hamiltoni, vagy
egyszerlien egy kételektron operdtor négyzete, amely négyelektronos tagot is
tartalmaz. Ezek egzakt kezelése roppant bonyolult feladat.

A fentiek miatt prébalkozunk egy olyan modszer kidolgozasaval, amely az eredeti
HF médszer technikajét alapul véve egy altalédnos atlagolasi eljarast ir 1¢ egy olyan
Jelolésrendszerbe agyazva, amely egyértelmfien Jelzi az adott 4tlagolasi 1épést. Az
eljdrds sordn tetszéleges n-test kolcsonhatast n-k kolesonhatissd atlagolunk vissza,
amit az.

(m) > (a-k)

szimb6lummal fejeziink ki. Ezt az 4tlagolast nevezziik hiper Hartree-Fock (HHF)
moddszernek. A dolgozatban a kvantumkémia gyakorlatibol vett példdkon keresztiil
mutatjuk be az 4tlagolds miikodését.

ELMELETI KEMIA ES KEMIAI INFORMATIRA TAGOZAT

Izotopomerek figyelembevételének hatasa termodinamikai
allapotfiiggvények szamitasinal

Izsak Rébert, IV. évf. vegyész hallgatd
SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd:  Dr. Tasi Gyula egyetemi docens
SZTE Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai Tanszék

Ab initio kvantumkémiai szamitasok sordn az ecgyes molekuldk szAmitisat
iltalaban Ggy végezzik, hogy az azokat felépitd atomokat az adott elem leggyakoribb
izotopjaval vessziik figyelembe. Mivel a legtébb ilyen szamitas a Born-Oppenheimer
kozelitésen alapszik, az Osszes, az izotdposszetételen kivill egyébként azonos
molekuldra (izotopomerre) azonos elektronenergiaérték adodik.

Az egyes termodinamikai fliggvények szamitisdnal azonban mar szadmit az, hogy
milyen izotopomert vizsgalunk. A hatas jelentkezik egyrészt méar a zérusponti
(rezgési) energia (ZP(V)E), masrészt a hémérsékleti korrekeiok megadasanal. Mindkét
esetben szdmitanunk kell a tomegsulyozott eréallandémadtrixot, ennek sajatértékei
adjak a normalrezgések frekvencidit, amelyck fliggnek az izotoptdmegektél. Masrészt
az egyes izotopomerek esetén mds és mds lesz a molekula szimmetrigja, ami a
h6émérsékleti korrekcidk bizonyos tagjaiban okoz modosulast.

Hogy ez a hatds milyen mértéki, azt elsésorban egy allapotfliggvény, az entropia
vizsgalatan keresztiil szeretnénk bemutatni, a t6bbi fliggvényre inkabb csak utalndnk.

Az izotopomerck hatisinak figyelembevételénél problémét okoz, hogy a szdmos
lehetdség kozill kivalasszuk a tényleg jelentSseket, masrészt a szamftist végzd
programok a kivélasztott izotopomerek esetén ismételten elvégzik a nem kis gépidét
igényld szamitasokat. Az altalunk alkalmazott médszer 1ényege, hogy egy nem il
magas szintli modszer esetén (HF/6-31G*) egy adott molekuldra a sz4mitott geometria
és erballandémétrix segitségével szimitjuk az Allapotfiiggvényeket gy, hogy a
molekulabol eldallitiuk az izotopomereket, €s azokat a nekik megfelelé gyakorisaggal
(amiket az izotdpok elemgyakorisagibodl hatirozuink meg) vesszikk figyelembe a
végeredmény megadisakor,

A vizsgalandé molekuldk a metin, az etan, ezek Osszes kidrszdrmazéka és a
foszgén. Az etin esetén bizonyos klorszdrmazékoknal az egyes konformerekre kiilon
elvégezziik a szamitast, majd ezek silyat a végeredményben Boltzmann-statisztikaval
allapitjuk meg.

A TDK dolgozat a fent ismertetelt téma részletezését tartalmazza, a megfeleld
elméleti hattér leirdsaval, a felhasznalt programesomagok, és a probléma kezelésére irt
Fortran rutinok ismertetésével, valamint a kapott eredmények kiértékelésével egyiitt.
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Képi megjelenité egy oligoszacharid adatbankhoz

Mindi Attila, V. évf. vegyész hallgaté
DE Természettudomanyi Kar

Témavezet6:  Dr, Liptak Andris egyetemi tanar
DE Biokémiai Tanszék
MTA Szénhidratkémiai Kutatatd Csoport:

’ Az emberiség tuddsa egyre ndvekve meértékben gyarapszik. Ezt a novekv tudds-
¢s adatmennyiséget mar képtelenség a hagyomanyos madszerek segitsépével atlatni, a
hatékony munkdhoz megfeleld szamitogépes hattér alkalmazisa elengedhetetlc;n
Ennek megfelel6en 1éteznek 4tfog6 szerves kémiai adatbézisok, valamint speciailis.
teriiletekre szakosodottak. A legttbb ilyen adatbézis tartalmaz szerkezeti képleteket is
melyeket tomoritett képi formaban, vagy vektorgrafikusan tirol. Ez a szﬁveges’
informacichoz képest az elsd esetben Jéval tobb helyet igényel. Azonban mindkét
esctben figyelmen kiviil hagyunk egy nagyon fontos dolgot, mégpedig azt, bogy egy
pontos tudoményos név egyértelmiien megad egy vegylletet. A megvalésitishoz
azonban mindkét teriileten (kémia, programozis) elegendd jartassdggal rende]kezéi
en_lberek sziikségesek, tovabba a nomenklatira leprogramozdsa rengeteg munkéval Jar,
mivel a legiobb jelolést egyenként kell lekezelni. Viszont ,,hagyoményos,
eszk.szﬁkkel” minden @j vegyiiletet kiilon meg kell rajzolnunk, mig a nomenklatira
alapjan mikods programunk az ismert elemekbdl szinte végtelen variacicban képes
ké.plete.ket rajzolni. Ezen tények fényében egy tbb mint 20.000 oligoszacharid
szintézist tartalmazé szoveges adatbizis elfogadhaté mértékdi képi konverziojara
vallalkoztam.

Az elmilt néhiny éviizedben a szénhidritkémia teriiletén is rohamos fejlédés
ke?dfidﬁtt. Ez ksztnhetd a biologiai folyamatok szabilyozdsiban betdltstt szerepiik
felismerésének. Bar az oligoszacharidok €gy része enzimatikus Oton is eldallithatd
tobbségiik jelenleg csak kémiai szintézisek révén nyerhetd nagyobb mennyiségbenJ
llyen sziniézisek kivonatait tartalmazza az altalam felhasznalt adatbazis is. -

Néhe'm.y, a program fejlesztése sordn felmeriilt probiéma alapjan szeretném
bemutatni a program felépiiését, miikodését és a szénhidrat nomenklatira programozoi
oldalrdl toriénd megkozelitését,

ELMELETI KEMIA ES KEMIAI INFORMATIKA TAGOZAT

Metilezett piridinszarmazékok hidrataciés szabadenergidjanak
szamitasa szamitogépes szimulaciés modszerekkel

Partay Livia, TV. évf. vegyész hallgato
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Jedlovszky Pal tudoményos 6sztondijas

ELTE Koltoidkémia és Kolloidtechnoldgiai Tanszék
Kiilonbozé metilezett és szimmetrikusan dimetilezett piridinszarmazékoknak a
piridinhez viszonyitott relativ hidraticids szabadenergidjat szamitottuk ki. A
szamitasokat a szabadenergia perturbacio és a termodinamikus integralds médszerével
végeztilk, kanonikus Monte Carlo szimulacioval kapott konfiguracidkon. A médszerek
sordn a piridinmolekulat a kivant metilezett szarmazékka alakitottuk és ehhez mindkét
modszer esetén tobbféle utat is valasztottunk, hogy a szamitasaink pontossigat
megbecsiiljitk.

Az eredmények egyértelmiien azt mutattak, hogy egy metilcsoport hozzaadasa a
gyiiriire csokkenti a hidraticiés szabadenergiat és ndveli a hidrat4cios belsé energiat,
de a metilcsoport helyzetének valtoztatisa csak kis eltérést okoz a szabadenergia
kilonbségben, szamitdsunk pontossiga pedig nem engedi, hogy errdl is hatérozott
kovetkeztetéseket vonjunk le. A Coulomb és a Lennard-Jones kdlcsénhatisok
kiilénbdzd befolydsolo hatasait is vizsgaltuk, s ennek eredményei azt mutattdk, hogy a
metilcsoportok szdmdnak valtoztatdsa metilenként korilbeliil ugyanakkora értékkel
valtoztatja a Lennard-Jones kolcsOnhatas szabadenergia jarulékat, mig a
metilcsoportok  helyzetének valtoztatisa a Coulomb kélcsonhatds  jarulékat
befolyésolja jelentdsen.

A belsd energia és az entrépiat tartalmazo tag dsszehasonlitdsakor megfigyelhetjiik,
hogy a kettd azonos nagysagrendii, de ellentétes eldjelil, igy ezek egymast majdnem
kioltva adjak a szabadenergia kiilonbséget, mely igy egy nagysagrenddel kisebb
azoknal. A hémérséklet ismeretében (300 K) az entrépia értékét is megbecsiilhettiik, s
azt a kovetkeztetést vontuk le, hogy egy metilcsoport gyliriire rakésa koriilbeliil
30 J/K-mol ™ -al cstkkenti az entropiét.




ELMELET] KEMIA ES KEMIAI INFORMATIKA TAGOZAT
Ionfolyadékok szerkezetviltozAsainak vizsgalata

Lemli Beta, I11. évf. kémia-matematika szakos hallgato

PTE Természettudomanyi Kar

Témavezet6: Dr. Kunsagi-Maté Sandor egyetemi docens
PTE Altaldnos és Fizikai Kémia Tanszék

Széleskorii alkalmazasi lehetdségeiknek és kedvezd kornyezeti tulajdonsagaiknak
koszonhetben az elmdlt néhiny évben az ionfolyadékok a figyelem kdzéppontjdba
keriiltek. Ezek a 100 °C-on és anndl alacsonyabb hémérsékleten folyadék
halmazillapott, ionos dsszetételi anyagok legtdbbszdr egy szerves kationbl &s egy
ahhoz csatlakozé szerves vagy szervetlen anionbél 4llnak. Gyakorlati
alkalmazhatésagukhoz a fizikai és kémiai tulajdonsdgaik részletes ismerete sziikséges,
melyek koziil az egyik legfontosabb a sajatos szerkezetiik.

Vizsgélataink soran imidazolium alapi ionfolyadékok esetében a kation-anion par
szerkezetére, a lehetséges koordinaciés médok felderitésére iranyulé kvantumkémiai
szamitasokat végeztiink. Szdmos, kiilénbdz4 aniont tartalmazo ionfolyadék esetében
megallapitottuk, hogy a kation — anjon par tobb, eltéré energiaja stabil konformaciét
felvehet. Molekuladinamikai szdmitdsaink szerint [1] a [Cismim][PF,] ionfolyadék
esetében az elemi cella méreteinek a kisérletek sordn tapasztalat szokatlan véltozisa
[2] az ionpér aitalunk taldlt két stabil konformdciGja kozett Iétrej6vd atmenetnek
tulajdonithaté. E megallapitdsainkbo] kiindulva megvizsgaliuk a szildrd-szilard
tazisdtmenetet kovetd szilird-folyadék fézisatmenet tulajdonségait is. Ehhez a kation
alkil-lancénak hossza és ezen ionfolyadékok olvadspontia kozott kisérletileg
meghatdrozott [3,4] Gsszefiiggést hasznaltuk fel. Megallapitottuk, hogy az olvadaspont
- kiilonos fiiggése az alkil-ldnc hosszitél molekuldris szinti dinamikai tulajdonsdgok
kévetkezménye.

Reményeink  szerint eredményeink hozzajarulhatnak  1j, komyezetbarat
ionfolyadékok tervezéséhez és céliranyos szintéziséhez.

[1] Kunsigi-Mété, S., Lemli, B. Nagy, G., Kollar, L., J. Phys. Chem. B., 108, 9246-9250
(2004) _

[2] DeRoche, J., Gordon, C.M., Imrie, C.T., Ingram, M.D., Kennedy, AR, LoCelso,F.,
Triolo, A., Chem. Mater., 15, 3089-3097 (2003) . :

[3] Holbrey, 1.D., Seddon, K.R., J. Chem. Soc. Dalton Trans., 13, 2133-2140 (1999)

[4] Gordon, C.M., Holbrey, 1.D., Kennedy, AR., Seddon, K.R., J. Mater. Chem., 8, 2627-
2633 (1998)
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A diagonalis Born-Oppenheimer korrekeid korrelalt
hullamfiiggvényekkel

Tajti Attila, V. évf. vegyész hallgato
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Szalay Péler egyetemi tanar
ELTE Elméleti Kémia Tanszék

Az utdbbi idében az ab initio kvantumkémiai mddszerek és a szamitastechnika
fejlédése kisebb rendszerek elektronszerkezetének szAmitdsat kordbban soha nem
latott pontossaggal tetick lehetévé. Ezekben az alkalmazisokban mér azon kézelitések
hibdit sem hanyagolhatjuk el, melyeket més koriilmények kozott rufinszeriien
alkalmazunk molekuldris rendszerck tirgyaldsakor. Ezek kozé tartozik a magok és az
elektronok mozgésanak adiabatikus szétvdlasztisat megvalositdé Bormn-Oppenheimer
kozelitds is, melynek pontatlansigat az Gn. diagonalis Born-Oppenheimer korrekci6
(DBOC) szamitasaval lehet (és szokas) figyelembe venni. Bér jelentésége bizonyitott,
a DBOC irodalma nem til kiterjedt, a korrelacios modszerekkel torténd szamolasa
pedig kiilondsen tanulmanyozatlan teriilet. Dolgozatomban bemutatom, miként
lehetséges a DBOC-t a leghatékonyabb ab iitio eljardsok kozé tartozé Coupled-
Cluster, valamint konfiguricidés kolcsonhatas (Cl} modszerekkel szimitani. Az
altalunk elsfként levezetett formulak lehetdvé teszik pontos poszt-Hartree-Fock
értékek rutinszerli szdmolasat az un. analitikus derivaltak modszerével, megnyitva az
utat a korrelacios effektus kiterjedt és szisztematikus tanulmanyozasa fele.
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Sznlac1kl(3propén\szérmazékok potencialfeliileteinek és
1zomerizacios reakcidinak vizsgilata

Olasz Andras, V. évf. vegyészmérnok hallgaté

Pintér Baldzs, V. é&vf. vegyészmérnok hallgaté

BME Vegyészmérnski Kar

Témavezets: Dr. Veszprémi Tam4s egyetemi tandr
BME Szervetlen Kémia Tanszék

) Legf(”:'rbb célunk a C,YW, és a Si,YW4 (Y=C\Si,Ge; W=H, F, Me, SiH
ossz?gkepletﬁ gytiriis molekuldk potencial feliiletének feltéra(sa. Az i—di;zilag:armilé3)
ar%al‘ogok a Sib,C gyiirht kivételével léteznek, a 2-diszilagermilén analogok k@zﬁrl1
n"un%mumna.k adédnak a C,SiF, és a Si,YW4 (Y=C,Si,Ge; W=H, F, Me SiH;). A 2
dlsZI}agemuIén analogok energidjat alacsonyabbnak taldltuk E:Z ’1 -di;zila ?Slll’nﬂ o
gnalogokén’él; kivételt képez a C,SiF, molekula, mely cgyetlen stabilis tagja ag Y Z
Il(z“()l}lercsaladnak. A fluor szubsztituens mindkét szerkezetnél részlegesen kiegyenliti a
oteshf)sszakat, nov'elve a gytrli feltételezhetd aromassagat. Ez Osszhangban van a
lf)'l.uornarl ,tapaszt:alt .kn%gr():?n alacsgny NICS(1) és NICS(2) értékekkel. Az aromassag
1zony1tas:.a toYanl vizsgalatokat igényel. C, és Cyy szimmetriajt, hipovalens atomot
tSa‘rte;I-n}lIazo gyuru nyolc- esetben globélis mil?imum (C,SiH,, CaGeH,, CoGe(SiHs),,
13(SiH3),, Si,GeH,, SiGeF,, Si;GeMe,, Si;Ge(SiHs),). Ezeket az izomereket
fluorral ellentétben a szilil szubsztituens stabilizalja. A Si,GeW, (W=H, F, Me, Sill )
molekuldk koziil ez a legstabilabb izomer, ami megegyezik a ger il ; , 3')
megfigyelt jelenids stabilitassal. o = semitnein
Eddlg Ismeretlen gyiiriis dibridge szerkezetet talltunk a Si;XW, potencislfeliileten
C?(=,C, Si, Ge; W=H, F). A szerkezet Bader analizise sordn nem talaltunk kétést a két
plllc?ratom kozott, a kolesonhatis a két hidatomon keresztiil valosul meg. Az eddje
flt? (chett(’is]?jd szer.kezetekben a Si;GeH, kivételével kalitkakritikus pontf(g)-t taIéltunkg
- Ilrgmnfjl.;ake.:s a SizH, pot§n01alfeluleten a kettoshid szerkezet adédott globalis
) J"eIentﬁs eltérést talaliunk a kiilonbozs gylriikon fellépd monobridge szerkezetek
il’(gzzrtltétfixrl?igm €s S.igGeH4 esetben a hid szerkezet minimum, C;I, esetében pedig
‘4 . ot s .
e ll;;c;tt.ﬁ A Si,GeH, a hidatom részvételével negyes gyirit alkot, mig a SiyH,
. Szimitdsaink szerint az izomerizacié CsHy esetében koztitermék nélkiil, Si;H, &g
Si;GeH, esetében koztiterméken keresztiil valésul meg. A jGvGben metii é33 s;'l'l
csoportok atrendez8dését is vizsgélni kivanjuk. -
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A n-hexin, az 1-hexén és az 1-hexin ab initio konformacios
analizise

Matisz Gergely, IV. évf. vegyész hallgato
SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezeté:  Dr. Tasi Gyula egyetemi docens
SZTE Alkalmazott és Kémyezeti Kémiai Tanszék
A viszonylag egyszerd felépitési n-alkdn molekuldk  konformacios
tulajdonsdgainak  vizsgilata segitségiil szolgilhat bonyolultabb —molekuldk
tanulményozasahoz. A mn-alkin molekuldkra vonatkozo szerkezeti informéciok

tobbsége molekulamodellezésbol szarmazik, mivel nagyon kicsi

dipélusmomentummal ~ rendelkeznek, igy  mikrohullimi  spektroszkdpiai

tanulmanyozasuk nehéz. Az 1-alkének és 1-alkinek dipolusmomentuma lénycgesen
nagyobb a lancvégi CH,=CH- és CH=C- csoport jeleniétc miatt, igy ezeknél a
molekulaknal mikrohulldmu spektroszkopiai vizsgalat is lehetséges, ezzel méd nyilik
a molekulamodellezés segitségével nyert eredmények kisérleti adatokkal valo
Bsszevetésére. Szamos mostandban megjelent publikicioban vizsgéltdk czeket a
molekuldkat — a n-alkanokat [1], az 1-alkéneket [2] és az 1-alkineket [3] — ab initio

konformacids analizist végezve kisebb szénatomszamu képviselSikre. A {Gbbszoros
kotést tartalmazokra mikrohulldmi spektroszkopiai vizsgalatokat is végeztek. A
szerzbk fontosnak tartjik tovabbi, magasabb szintii szdmitisok elvégzését a kisérleti
eredmények jobb értelmezésére.

A TDK dolgozat témaja a n-hexdn, az 1-hexén és az 1-hexin ab initio konformécids
analizise. A munka soran Monte-Carlo mddszerrel generalva a kiinduldsi geometridkat
— erre a célra it FORTRAN programmal — majd azokat RHF szinten 6-31G* bazis
alkalmazasival optimalizdlva tortént az I-hexén és 1-hexin konformerek
meghatarozasa. A n-hexinra mar rendelkezésre allt megbizhaté vizsgdlat eredménye.
Az 1-hexénnél az emlitett korabbi vizsgilatokhoz képest tovéabbi, 0j konformerek
adédtak. A dolgozatban targyaldsra keriil az 1-hexén és 1-hexin konformerek
szadmanak értelmezése korabbi, n-alkinokra vonatkoz6 eredmények alapjéan.

Az egyes konformerckre G2 és G3 modszerekkel nagy pontossagi
energiaszamitist végezve a konformerek relativ gyakorisiginak meghatirozasa és
termokémiai mennyiségek szamitdsa is megtdrtént. A szamitasok eredményei a
rendelkezésre all6 kisérleti adatokkal j6 egyezést mutatnak.

[1] Tasi, G. etal., J. Phys. Chem. A, 102, 7698 (1998)
[2] Fraser, G.T., R.D. Suenram, C.L. Lugez, J. Phys. Chem. 4, 104, 1141 (2000)

[3] Atticks, K., RX. Bohn, H. Michels, Int. J. Quantum Chem., 85, 514 (2001)




FIZIKAI KEMIA TAGOZAT
Az 1-2 hidrogén atmenetek mechanizmusanak vizsgalata

Holléczki Oldamur, 1V. évf. vegyészmérnok hallgatd
BME Vegyészmémaoki Kar

Témavezetd:  Dr. Nyuldszi Laszlo tanszékvezetd egyetemi tanér
BME Szervetlen Kémia Tanszék

Munkdm célja az 1-2 hidrogén A4tmenetek egy eddig kevéssé vizsgalt,
bimolekuldris mechanizmusanak megismerése volt. E célbdl karbének izomerizacidjat
vizsgiltam a naluk joval stabilabb kettGskotéses izomerekké. A monomolekularis
1zomerizicio aktivalasi energidja a metil-, és szililkarbén kivételével magas, igy — ¢
két kivételtdl eltekintve — szobahdmérsékleten nem jatszodhatnak le. Ezzel szemben a
bimolekuléris reakcidk gatja igen alacsony, esetenként gat nélkiil is lejatszodhatnak.
Ennck oka, hogy az 1-2 hidrogén 4tadds bimolekuldris folyamata soran
hidrogénkotések stabilizalé hatdsdra elGszér egy komplex képzodik. E komplexben a
hidrogénhid-kétések kovalens CH kotéssé képesek alakulni, mikézben az EH kotések
hidrogénhidas kdlcsonhatissd valoak. Mivel a két folyamat szinkronban megy végbe,
a reakcié gatja alacsony. Ezzel szemben a monomolekuldris reakciéban a kotésnek
el6szor el kell "szakadnia", s csak ezt koveti az 0j kotés kialakulisa. A metil-, és
szililkarbén esetében a vindorld proton tavoloddsaval keletkezé HC—CH,, ill. HC~
SiH,~ anion stabilizalodik azzal, hogy az aminocsoporttal izoelektronos —CH,, ill. a
foszfinocsoporttal izoelektronos —SiH, csoport a karbén ires pdlyajaval
kolcsonhatdsba keriil, arra elektronokat kiild.

Az aktivaldsi entrépia szerepe a legtobb altalam vizsgalt bimolekuldris 1-2
hidrogén Aatmenet esctében jelentésnek bizonyult, azonban az aktivalasi
szabadentalpidk még ennek figyelembevételével is igen kicsik.

A bimolckuldris mechanizmus feltételezésével tobb irodalmi reakcid (klor-
metilkarbén, és hidroxi-metilkarbén) esetén sikeriilt megmagyardzni a korabban
feltételezett monomolekularis mechanizmus anomalidit. Ez alapjan elképzelhetd, hogy
a bimolekularis mechanizmus sok mas esetben is Iehetséges reakeiottnak bizonyul.
Ennek az olyan vegyiiletek eldallitisanal van kiemelkeds jelentdsége, amelyekbél 1-2
hidrogén 4tmenettel egy stabilabb vegyiilet képzddik. Amennyiben a kvantumkémiai
szamitasok megmutatjdk, hogy ez az 4talakulds bimolekularis mechanizmus szerint
jatszodik le, a molekula sztérikus hatdsokkal stabilizalhato.

A munka folytatasaképpen tervezziik az 1-3 hidrogén atmenetek vizsgalatat is, s
ezek dsszehasonlitdsat az 1-2 4tmenetekkel. Egy masik fontos kutatdsi irdny egyéb
mobilis csoportok (pl. trimetilszilil) tmeneteinek vizsgélata.
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Elektronvezetd polimer eléadllitisa szerves pufferoldatban

Csizi Jilia Ivett, okl. vegyész
SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd:  Dr. Visy Csaba tanszékvezetd egyetemi tanar
SZTE Fizikai Kémia Tanszék

A szerves polimerek, hétkGznapi neviikén milanyagok, korunk nélkiilgzhetetlen
anyagai, melyek kéztudottan jo szigeteld sajatsdggal rendelkeznek. Az elektromosan
vezeld polimerek igy olyan kiilonleges tulajdonsagu O anyagoknak tekinthetSk,
amelyek egyesitik magukban a fémek elekiromos vezetési, a félvezetok optikai és a
mianyagok kedvezd mechanikai tulajdonsagait, igy ezen anyagokat szintetikus
fémeknek is szokds nevezni.

Vezetd polimerck eclfallitisa toriénhet kémiai, illetve elektrokémiai Uton. Mi
célszerlien elektrokémiai polimeriziciéval Aallitottunk eld polimerfilmet, mely
folyamat soran kéztitermékként nukleofil tAmadasra érzékeny gyikkation keletkezik.
A pirrol és az anilin elektrokémiai polimerizacidéja a nagy nukleofilitisi vizes
oldatban is megyvaldsithatd, ilyen koriilmények kozott torténd polimerizéciéd sordn
azonban H" keletkezik, amely a legfrissebb credmények alapjan mellékfolyamatként a
pirrol lancpolimerizacidjat inditja el. A lancpolimerizacié a konjugécidt csokkentd
hat4sa folytan kedvezotlen a filmkészités szempontjabol.

Célunk ezért az volt, hogy puffer hatisu kozegben végezzilk a pirrol
polimerizaciojat, mely egyuttal kedvezd korilményeket teremt bioldgiailag aktiv
rendszereknek (példaul enzim) a polimerfilmbe valé régzitéséhez. A piperazin-1,4-
bisz(2-etanszulfonsav), szokdsosan rdviditve PIPES dindtrium sdja gyakran
alkalmazott biologiai puffer, ezért valasztasunk erre az anyagra esett. A megfelelé pH-
ju oldat elbdllitasahoz meghatiroztuk a PIPES savas (diprotondlt) formajinak
disszocidcids allanddit, ugyanis eczzel kapcsolatban az irodalomban is hidnyos
informaciok alltak rendelkezésiinkre. Ezek ismeretében a kétszeresen protonilt PIPES
és dinatrium PIPES megfeleld mennyiségeivel 6,8-as pH-ju pufferoldatot allitottunk
eld, és ebben végeztiik a polimerizaciot.

Meghatiroztuk az elektrokémiai polimerizicié optimélis koriilményeit. Az igy
készitett film tulajdonsagait Osszehasonlitottuk az eddigiekben egyik legkedvezdbb
visclkedésti film, a polipirrol/dodecil-szufat tulajdonsdgaival.A polimer vizsgalata
sordn tanulményoztuk redoxi aktivitasat, toliéskapacitisat, optikai viselkedését, és
megallapitottuk a két réteg hasonloan kedvezé viselkedését.




FIZIKAI KEMIA TAGOZAT

Oktanol-viz megeszlasi hanyados becslése gazkromatografias
adatokbél

Kondor Anett, IV. évf. vegyészmérok hallgaté
VE Mémaki Kar

Témavezetdk: Dr. Dallos Andris egyetemi docens
VE Fizikai Kémia Tanszék
Kresz Richird dokiorans
VE Fizikai Kémia Tanszék

Az okianol-viz rendszerben mért megosziasi egylitthat6 (logP) az oldott anyagnak
az €16 szervezetek szdveteiben, sejtjcibe torténé bejutiséra és a szévetek kozotti
megoszlasira ad tdjékoztatast. Uj molekulak tervezésénél, gyogyszerek &s
illatanyagok engedélyeztetésénél kulcsparaméter.

Gazkromatografias adatbazisra tdmaszkodva I.SER (Linear Solvation Energy
Relationship) tipusi egyenletekkel korrelaciot és becslést végeztem kiilonbozo szerves
molekuldk oktanol-viz megosziasi hinyadosainak &riékeére. Gazkromatografiaval
viszonylag gyorsan, nagy mennyiségii &s nagy pontossigt informdcié gylijthetd az
intermolekularis kélcsonhatésokrol. A becslésre hasznalt egyenletek valtozoi az oldott
anyagok kulonboz6 4llofzissal bevont kapillris oszlopokon meghatirozott Kovats-
indexei voltak. All6fazisokként olyan eldgazé szénldnct paraffint hasznaltam, amely
egy alkil csoportjat kiilonbdzd tipust intermolekularis kilesonhatdsokat mérd funkcids

csoportokkal (-OH, -OMe, -CN, -SH, -CF;) helyeitesitették.
- A korrelacids egyenletekkel becsiilt értékek j6 egyezést mutatnak az irodalmi
értékekkel,

EL BT T
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A becsiilt és az irodalmi adatok 8sszehasonlitisa

FIZIKAI KEMIA TAGOZAT

Mikrorészecskék nedvesedésének vizsgalata filmmérleggel egy-
és kétfolyadékos hatarrétegben

Bordacs Sandor, I1I. évf. mérnok-fizikus hallgaté

BME Természettudomanyi Kar

Témavezetd:  Dr. Horvilgyi Zeoltdn cgyctemi docens

BME Fizikai Kémia Tanszék
Konzulens:~  Agod Attila doktorins
BME Fizikai Kémia Tanszék

Mikrorészecskék hatarrétegbeli szerkezetképzése modelliil szolgal nanostrukturalt
vékonyrétegek  Langmuir-Blodgett  technikaval  torténd  eldallitisshoz. A
modellrendszer nagy elénye, hogy a részecskék nedvesedése, valamint a részecskefilm
szerkezete optikai mikroszképpal is megfigyelhetd, utat nyitva a hatarrétegbeli
szetkezotképzési mechanizmusok feltarasihoz és az oldalnyomés (II)—teriilet (A)
izotermak analizisének megalapozasihoz.

Munkdm soran kémiailag modositott felileti 75 pm atmérdijii iiveggydngysk
nedvesedését, filmmérlegbeli visclkedését tanulményoztam, a peremszig €s a
hatarfelitletet alkoté fézisok anyagi mindségének figgvényében. Vizsgalataim
{Okuszaban a részecskefilm ITI-A izotermaibol nyerhetd informaciok, valamint a
lehetséges kollapszus mechanizmusok alltak,

Kisérletermbdi kiderdilt, hogy a kollapszus mechanizmusat két tényezd szabja meg:
az adhéziés munka valamint a tiszta hatdrréteg feliileti fesziiltsége. A film
kollapszusakor részecskék szorulnak ki a hatarrétegb6l, ha az adhéziés munka kis
értcke nagy felileti fesziiltséggel parosul. Egyéb esetekben gylirédéses kollapszuost
varhatunk.

Azokban a rendszerekben, amelyekben kihullisos kollapszust figyeltem meg, egy
kordbbi elmélet alapjan szamdtott peremszogeket szignifikansan nagyobbnak taldltam
az altalam kozvetleniil mért ériékeknél. Ez azt mutatta, hogy az Gsszes részecske
adhéziés munk4janal joval nagyobb munkat kell befektetniink a réteg szubfazisha
kényszeritéséhez. Az cltéréseket a kiszoruldsi folyamat dinamik4jat figyelembe véve
drtelmeztem, €s szamitottam a komprimalas hatasfokat is.

Végiil rendszereztem a filmmérleges mérések soran eldforduld hibalehetdségeket,
€s a szisztematikus hibak kikiiszobolésére korrekciGkat ajanlottam.




FIZIKAI KEMIA TAGOZAT

Szilard elektrodok feliileti fesziiltségének vizsgalata
bending beam médszerrel

Rokob Tibor Andris, [V. évf. vegyész hallgatd
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezets: Dr. Lang Gybzd egyetemi docens
ELTE Fizikai Kémiai Tanszék

Az elektrokémidban leggyakrabban alkalmazott elektrodok (a “szilard elektrodok™)
esetében az elekironvezetd fizis szildrd, az ionvezetd fazis pedig folyékony. Az
elektrodfolyamatok ekkor egy szildrd-folyadék fazishatiron, vagy annak kozelében
mennek végbe.

Fazisok kozotti hatdrfeliiletek Jellemzéséhez fontos adat a feliileti feszilltség &s a
felileti energia. “Szilard clektrédok” esetén ezen fogalmak pontos értelmezése, ég
mérésének kivitelezése szamos kérdést vet £, ‘

E kérdések koziil el6szor néhany, a szilard-folyadék hatéarfeliilet elvi Jjellemzésével
kapcsolatossal foglalkozom. Felhivom a figyelmet az irodalomban megtalalhat6 egyes

megallapitisok pontatlansagéra. Réviden ismertetek egy 1j szilard—folyadék hatdr- -

feliileti termodinamikai modellt.

A bending beam modszerrel torténd feliiletifesziiltség-mérés clvének révid
ismertetése utin ¢ médszer alapegyenleteivel foglalkozom. A feliileti fesziiltség—
gorbiileti sugar viszonydra vonatkozéan bemutatok két, az irodalomban megtalalhaté
- Osszefliggést, majd elemzem, hogy ezek koziil melyik nyugszik megbizhato alapokon.
A gorbiileti sugar valtozasa és a visszavert fénypont elmozduldsa kozoit ismertetek
egy olyan egyenletet, mely a {Enysugdr beesési szogét is tartalmazza paraméterként.

Ezek utdn réviden bemutatom az altalunk ¢pitett bending beam mérérendszert és a
hozz4 készitett mérészofivert.

Végezetill ismertetem sajat mérérendszeriinkon polimerfilm-elektrodokra mért
eredményeimet, melyek alitdmasztjdk a polimerfilmmel boritott és a boritatlan
elektrédokon lejatszodo adszorpcids folyamatok kézott megfigyelt hasonldsagot.

FIZIKAI KEMIA TAGOZAT

Inverzios gorbék meghatirozdsa Monte Carlo szimulaciokkal

Rutkai Gabor, IV. &vf, vegyész informatikus hallgaté
VE Mémoki Kar

Témavezet: Dr. Kristéf Tamss egyetemi docens

VE Fizikai Kémia Tanszék

A szémité?gépes modellezés fejlédésének kdszdnhetben napjainkban egyre nagyobb
teret hodit a fizikai-kémiai folyamatok és Jelenségek szdmitégépes szimulacidja.
Fluidumok termodinamikai tulajdonsdgainak meghatdrozdsiban ma mar sokszor
fontos szerepet jatszik a szamitbgépes szimuldciok hasznilata is. Molekularis
szimulacidkkal gyorsan és — megfelels intermolekuléris kélcsonhatisi modelieck
birtokdban — kell6 pontossaggal leirhatjuk fluidumok viselkedését olyan allapotokban
is, ahol a termodinamikai tulajdonsagok nehezen vagy egyaltalin nem hatdrozhatok
meg kisérleti modszerek segitségével. '

A Joule-Thomson-effektus  inverzids gorbéjére  kordbban relative kevés
molekuldris szimuléciés eredmény szitletett. Tobbségében a Lennard—Jones-fluidumra
hatiroztak meg inverzids pontokat Monte Carlo illetve molekuladinamikai
szimulaciés modszerek s emellett extrapoldciés vagy interpolicits technikak
alkalmazasaval. Néhany munka foglalkozott tovabb4 ipari felhasznalds szempontjabol
is jelentds fluidumok, mint pl. a szén-dioxid, vizsgalatdval. Kén-hidrogén inverzids
pontjainak meghatdrozasara iranyulé munka eddig még nem sziiletett.

Célunk az volt, hogy a viszonylag preciz allapotegyenlettel rendelkez6 Lennard—
Jones-fluidum inverziés gorbgjét minél pontosabban tudjuk meghatdrozni Monte
Carlo szimuldciokkal. Az NpH (izoentalpids-izobar) sokasig az izoentalpiss Joule—
Thomson-effektus jellemzdinek szamitisira alkalmasnak igérkezett. Az 0j médszer
hasznélatdval szamitdsokat vegeztiink  kén-hidrogénre is, amely anyagra mdar
kidolgoztak preciz intermolekuléris potencidlmodelleket. A ritkasignak szamité NpH-
Monte Carlo szémitasok eredményeit sszevetettik kisérleti allapotegyenletekbél
szarmazo6 eredményekkel, valamint irodalmi adatokkal.

A bemutatott moédszer hatékonynak bizonyult a tesztelés céljabol valasztott
Lennard—Jones-fluidumra és az ipari jelentdséggel biré kén-hidrogénre egyarant, és
segitségével redlis eredményeket kaptunk a kén-hidrogén inverzios pontjaira olyan
szuperkritikus tartomanyokban is, ahol nem rendelkeziink mérési eredményekkel.




FIZIKAT KEMIA TAGOZAT

Kompozit poli(dimetil-sziloxin) elasztomerek duzzadasi és
duzzadaskinetikai vizsgalata

Hajsz Tibor, IV. ¢vf. vegyészmémok hallgaté
BME Vegyészmérnoki Kar

Témavezetd: Dr. Zrinyi Miklés tanszékvezetd egyetemi tanar
BME Fizikai Kémia Tanszék .

Konzulens: Dr. Filipcsei Genovéva egyetemi adjunktus
BME Fizikai Kémia Tanszék

Az utobbi évtizedben az anyagtudomény, és a szamitastechnika latvanyos fejlodésen ment
keresztiil, ezért kézenfekvonek tinik olyan anyagok el6allftisa, amelyek a szamitogéptdl kapott
jeleket. megértik”, és ennck megfeleléen valtoztatjdk tulajdonsigaikat. Szabalyozastechnikai

szemponibol legegyszeribbnek kindlkozo lehetdség az elektromos-; vagy mégneses tér _

alkalmazasa. Az intelligens anyagok megjelenése kinalta a lehetfiséget ¢ probléma megoldaséra,

Elasztomerek nagy rugalmassigot mutatd anyagok, amelyek rugalmassiga a
polimermolekulak hajlékonysagétdl, térhalos polimereknél a térhalositas mértékétsl,
valamint a toltéanyag mennyiségété! és mindségétol fligg. A toltbanyagot tartalmazé
milanyagokat polimer kompozitoknak nevezziik, Az anizotrop kompozit elasztomer
olyan rugalmas anyag, amelynek mmechanikai tulajdonségai irdnytol fiiggden mésok.
JelentGségiik abban 4ll, hogy a technikai eszkdzeink tobbségében a terhelés
legtdbbszor joI meghatirozott erévonalak mentén hat. Fzen erdvonalakndl Jjoval
nagyobb szilardségra van sziikség, mint mashol.

A magpetoreologiai (MR) folyadékok megjelenése lehetové tette magneses térre
érzékeny anizotrop kompozit elasztomerek eldallitasat. Kilss magnes tér ugyanis
polarizilja a lancszerii aggregitumokban az egymast kovetd részecskéket. A
polarizicié mértéke (és ezzel egyiitt e részecskék) magneses kolcsonhatdsanak
crossége az alkalmazott tér erGsségétol fiigg. A lancszerll aggregitumokban a
polarizacié kovetkeziében fellépd kodlcstnhatisok jelentds erbt fejtenek ki. Mivel a
mégneses polarizicié igen gyors folyamat, igy lehetség van arra, hogy MR
folyadékok illetve az anizotrop elasziomerek mechanikai, magneses, termikus,
duzzaddsi és optikai tulajdonsagait kiilsé tér alkalmazdsaval pillanatszertien
megvaltoztassuk.

Az anizotrop kompozit elasztomerek elallitisanak és fizikai kémiai tulajdonsigainak
tanulmdnyozasihoz elengedhetetleniil szikséges a toltdanyagot nem tartalmazo elasztomer
tulajdonsagainak megismerése valamint a méagneses témre érzékeny részecskéket tartalmazé
clasztomerek esetében a toltéanyag duzzaddsfokra gyakorolt hatasanak tanulmanyozasa.
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Geometriai inhomogenitds hatisa a kenvektiv instabilitasra

Tot Szilvia, IV. évf. vegyész hallgat6
SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezetbk: Dr. Téth Ageta egyetemi docens
SZTE Fizikai Kémiai Tanszék
Dr. Horvath Dezsé egyetemi docens
SZTE Fizikai Kémiai Tanszék

-

A kémiai front egy autokatalitikus reakcié tér- és idobeli terjedése. Ha a
reaktansoldat siiriisége kisebb, mint a termékelegyé, akkor feliilr8I lefelé halado front
esetén a hidrodinamikai erfk hatisara kdzegaramlés, azaz konvekei6 1ép fel, mely a
kezdeti sikfront stabilitasvesztését és egy cellds szerkezet létrejottét eredményezi.
Alulrol inditva sikfrontot a kisebb slriiségii oldat lesz a nagyobb siirliségii oldat
tetején, amely elrendezés hidrodinamikailag stabil és a sikfront megérzi stabilitdsat.
Kordbban kimutattuk, hogy széles és vékony cellikban (Hele-Shaw cellikban) az
oldat vastagsaga nagy mértékben befolydsolja a kialakulé mintdzatot. Célunk, hogy
kvantitativan jellemezziik 2 kialakulo szerkezetet olyan rendszerekben, ahol a cella
vastagséga térben periodikusan valtozik. Az altalunk tanulmanyozott reakcid a
tetrationation kloritionnal torténd savkatalizalt oxidacija, ahol a reakcié sordn a
stirfiség novekszik.

A kiinduldsi reaktdnselegyet a kivant geometriai inhomogenitast tartalmazo
plexibdl késziilt széles és vékony celldba toltditiik. A celldban elektrokémiai fiton
sikalakban inditottuk be a reakciofrontot, melyet szamitogépes képfeldolgozé rendszer
segitségevel kovettiink és rogzitettiink. A kisérletek soran véltoztattuk a heterogenitds
mériékét, a cellavastagsagot, és a reaktinsok kiinduldsi koncentréciéjét. Adott
1dokozonként  (0,4s-1s) meghatdroztuk a  frontprofilokat, melyeket elemi
komponenseire bontottunk Fourjer-transzformécioval. A Fourier-amplitidék iddbeli
véltozasibol mennyiségileg jellemeztilk a mintdzatok kezdeti kialakuldsat.

A homogén rendszerekhez képest a kémiai frontok kialakulisinak sebességében
nagymeriékil gyorsuldst tapasztaltunk. A mintazatképzddést az inhomogenitis vezérli
olyan esetekben, ahol az inhomogenitas hullamhossza a leggyorsabban kialakulé front
hulldmhosszaval kozelitbleg megegyezik. Amennyiben nagymértékben kiilonboznek
egymastol, akkor a kettd egyiittesen befolyisolja a cellds szerkezet kialakuldsat.
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Aromis ‘vendég’ molekuldk elektrofil karakterének szerepe
‘host-guest’ komplexek stabilitdsaban

Szabé Kornélia, I11. évf. kémia-kérnyezettan szakos hallgaté

PTE Természettudomanyi Kar

Témavezets: Dr Kunsagi-M:ité Sandor egyetemi docens
PTE Altalénos és Fizikai Kémia Tanszék

A kalixarének kehely alakii molekulak, melyek kationokkal és anionokkal, tovabba
semleges molekuldkkal egyarint képesek kolesonhatdsba lépni.  Sokoldala
komplexképzési hajlamuk széleskorii gyakorlati alkalmazasukat teszi lehet6vé.

A korabbi vizsgilatok megéllapitottak, hogy a kalixarén molekuldk és az aromas
vendégmolekulak n-elektron rendszere kdzitt létrejové kolesonhatas jelentsen fiigg a
kalixarén befogadé molekula konformaciojatol [1], valamint az olddszer
permittivitasatol is [2]. Valészinisithetd volt, hogy az aromds vendégmolekula
elektronsiiriisége is jelentds hatast gyakorolhat a "host-guest” komplex stabilitisara. E
tulajdonsagot a kdrnyezeti kémiai szempontbdl is fontos fenolszarmazékok (p-nitro-
fenol, p-klér-fenol, fenol é&s p-metil-fenol), mint vendég-molekuldk vizoldhats
kalix[6]arén-hexaszulfonat gazda-molekuldval Jétrejovo  komplexképzddésén, mint
modellen tanulméanyoztuk. A korabban mér altalunk is eredményesen alkalmazott
[3,4] moddszerek (Job-modszer és  vant’Hoff elmélet) felhasznilisival a
komplexképzédési reakcié entalpia-, ill. entropiavaltozasat két fiiggetlen modszerrel
mértik. A ’gazda-vendég’ komplex stabilitisdt és ebb6l a kolesdnhatds
termodinamikai paramétereit fluoreszcencids modszerrel hatdroztuk meg, mig a
komplexképzédés entalpia-, ill. entrépiavéltozasanak kozvetlen mérését pasztazo
kalorimetrids (DSC) médszerrel végeztink. Mérdseink szerint a komplexképzodés
soran az entropia csokken. Ezt a meglepd eredményt molekularis szinten az
old6szermolekuldk sajatos jrarendezddésével sikeriilt értelmezniink.

Reményeink szerint eredményeink hozzéjérulhatnak a kémiai érzékeldk alapjaul
szolgalo szelektiv *gazda’ molekuldk célirnyos tervezéséhez.

[1] Kunsigi-Mété, S., Nagy, G., Jurecka, P., Kollar, L., Tetrahedron Lett, 58, 5119-5124
(2002)
[2] Kunsigi-Maté S., Bitter 1., Griin A., Nagy G., Kollar L., Anal, Chim. Act,, 461, 273-279

(2002)

(3] Kunsigi-Mété S., Szab6 K., Lemli B., Bitter L, Nagy G., Kollar L., J. Phys. Chem. B, 108,

15519-15522 (2004)
[4] Kunsigi-Maté S., Szabé K., Bitter L, Nagy G., Kollar L., Tetrahedron Lent, 45, 1387-
1390 (2004)
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Fluorozott foszfor-ilidek dimerizacids reakcioinak
kvantumkémiai vizsgalata

Benké Zoltin, V. évf. vegyészmérmak hallgatd

BME Vegyészmérmnoki Kar

Témavezetd:  Dr. Nyuldszi Laszlo tanszékvezetd egyetemi tanér
BME Szervetien Kémia Tanszék

Stabil fongormilidek eléallitisa gyakran azért hifisul meg, mert a keletkezd
vegyliletek dimerizalnak. Mér régebben megfigyelték, hogy a foszforon t6rténd fluor-
helyettesités stabilizdlia az ilid tipusi vegyiilteket. Vizspalataim célja annak
megallapitdsa volt, hogy ez a stabilizacid elég-e ahhoz, hogy a dimerek kialakulasat
meggatolja.

Az F;P=NH ¢s F3P=CH, molckuldk és nitrogénen illetve szénen helyettesitett
szarmaz¢kainak dimerizdcids reakcidit vizsgiltam kvantumkémiai mddszerekkel. A
szamitisokat B3LYP/3—-21G(*), 6—311+G** illetve bizonyos esetekben aug-cc-pVTZ
szinteken végeztem. Meghatiroztam a F;P=NH, F;P=N-CN, FsP=N-COOH,
F:P=CH;, F;P=C(CN),, FsP=C(COOH), vegyiiletek illetve dimerjeinek lehetséges
szerkezeteit. A szerkezeti adatok, valamint a molekulapalydk analizise alapjin
megéllapitottam a PF; csoport o* palyaira térténd visszadonalas hatasat.

Az F;P=NH illetve F;P=CH, dimerizicidjanak szabadentalpia-viliozdsa 298K
hémérsékleten minden vizsghlt szinten negativ értéknek  adédott, melybal
megéllapithatjuk, hogy a két ilid ezen a hémérsékleten termodinamikailag nem stabil.
A reakcid atmeneti allapotait is meghatéroztam, és a reakcié energiagétja a szamitasok
szerint nem olyan nagy, hogy meggétolhatnd a dimeriziciot. Mivel a disszocidcids
folyamatok entrépia-valtozasa pozitiv érték, megbecsiilhet az a hdmérséklet, amely
felett a disszociacids folyamat a kedvezményezett. Szamitisaim alapjin kb.
200-250°C fsl6tt mindkét dimer disszocidl, igy az eddig még el nem allitott ilidek
tulajdonsagait a gyiirlis dimer pirolizisckor keletkez6 monomer vizsgalatival meg
lebet hatarozni. :

Vizsgilatokat végeztem olyan foszforon fluorozott ilidekkel is, melyek C illetve N
atomjukon elektronszivé helyettesitbket tartalmaznak, s ismert hogy a foszfinna
t8rténé izomerizdcids reakcidban stabilizaljak az ilidet. A B3LYP/6—311+G** szinten
szamitott adatok alapjén sem a ciano-szédrmazék, sem a karbonsav-szarmazék nem fog
dimerizalni, igy ezen ilidek el8allitisat a dimerizicié nem fogja megakadalyozni,
Ezaltal vij, varhatéan stabil foszfor-ilidek eléallitisara nyilik lehet§ség.
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Aromaanyagok adszorpciés tulajdonsagainak vizsgalata Inverz
gazkromatografiaval

Jozsa Emese, V. évf. vegyész hallgatd
VE Méméki Kar

Témavezetd:  Dr. Dallos Andris egyetemni docens
VE Fizikai Kénuai Tanszék

Informaciok szizezreit jelentik az illat anyagok, amelyek szagloszerviink aital
jellemzést adnak kornyezetiinkrél. Az informéci6 feldolgozasanak mddjait a szaglis
mechanizmusat és az illatanyagok adszorpciés tulajdonsigait vilagszerte kutatjak,
elébbiéri Nobel-dijjal tontették ki e téma kutatéit. A gyakorlati életben egyre
fontosabba vilt az illatanyagok adszorpcids tulajdonsdgainak feltérképezése, hiszen
gyakran valamilyen feliilethez kotédve jutnak el hozzank. Inverz gézkromatografids
méréseink aromaanyagok adszorpcios tulajdonsdgainak vizsgélatara irdnyultak.

Munkéank soran Chrompack 439 tipusii gazkromatografids késziilékkel, standard
pamut-és szovetanyagokkal, mint alléfazissal toltétt oszloppal dolgoztunk Az
oszlopokon szamos illatminta retencids jellemzsit vizsgaltuk, He vivlgdzt, 50°C és
150°C  kozotti hémérséklettartomanyt alkalmazva. A kromatogramok alapjan
meghatéroziuk a valodi retencios idéket, majd az ebbdl szamolt fajlagos retencids
térfogatokat. Az injektalt anyagmennyiség fiiggvényében 4brazoltuk a fajlagos

retencids térfogatokat, és extrapolacioval meghataroztuk az oldott dnyagok végtelen -

A Vg” értékek alapjan Henry allandot szamoltunk és ennck logaritmusat abrazolva
a homérséklet fliggvényében kiszamitottuk az adszorpcids folyamat molaris entalpia-

¢€s entropia valtozdsat. Az egyes anyagokra kiilonbozé hémérsékleteken kiszamitoft -
ertékekbdl -Henry alland6 (He); parcidlis nyomas (pp); adszorbealt anyag mennyisége

(n)-kiilon-kiilon tobbdimenzids izotermakat készitetiink.

Az igy kapott izotermdkra hoémérsékietfiiggs paraméterekkel rendelkez,

Langmuir- adszorpciés modell egyenletet illesztettiink. A szamiiott és a mért adatok jé
korrelaciét mutatnak egymassal. :

Tanszékiinkon végzett kisérletek eredményeinek gyakorlati alkalmazasa az 6blitd
szerek, mosdszerek tervezésekor keriil el6térbe.

Adataink segitségével megjosolhatd, hogy milyen mértékben, €s mennyi ideig

marad illatos egy ruhanemii, ha az adoit illatanyagot alkalmazzak a textilblittben.

FIZIEAT KEMIA TAGOZAT

A szolvatacié/deszolvaticio vizsgilata po i(3'~metil-ti0fén)
filmben elektrokémiai kvarckristily mikromérleg technikaval

Janaky Csaba, III. évf. vegyész hallgatod
SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd:  Dr. Visy Csaba tanszékvezetd egyetemi tanar
SZTE Fizikai Kémia Tanszék

A Vezct('iﬁpolimerekﬁ peldaul a polipirrol, politiofén €s a polianilin igen kézkedvelt
anyagok egyedi redoxi, optikai és elektromos tulajdonségaik miatt.

Az clektrokémiai polimerizacié sordn a polimerck oxidalt, vezeté allapotban
képzodnek. Az elektroneutralitis elve miatt a ldncok mentén kialakult pozitiv
toltéseket anionoknak kell kompenzalnia. A filmek redoxi dtalakitdsai megvaltoztatjik
a toltéshordozok szdmat, igy azokat ionmozgisnak kell kisérnie. Jéllehet sok
publikacio jelent meg ennek vizsgalatdval kapcsolatban, nagyon kis résziik
foglalkozott az ionmozgashoz kapcesolddd olddszermozgassal. Ezért célul tiiztitk ki az
oldészer szerepének vizsgélatat a poli-3-metil-tiofén film redoxi &talakitisai soran [1].

A poli(3-metil-tiofén) polimerizacidjat galvanosztatikusan végeztik, platina
elektrodon, 50 mC/em” feliileti toltésiiriiséggel, (Bu),NPF, vezetfsé jelenlétében
eldszdr nifrobenzolban, majd acetonitrilben. Az redoxi folyamatok és az azokat kisérd
jelenségek vizsgilatdhoz ciklikus voltammetriat, és elektrokémiai kvarckristaly
mikromérleg technikat (EQCM) hasznaitunk. AZ EQCM egy in sifu moOdszer az
elektrod feliileti tomegvaitozdsanak meérésére mikro-, nanogramm tartomanyban, a
szdmitasok a Sauerbrey-egyenleten alapulnak [2].

A mérések sordn a ciklikus voltamogrammeokat 10, 25, 100 mV/s-os sebességgel
vettik fel, a nitrobenzolban késziilt film esetén eldszor nitrobenzolban, majd
olddszercsere utdn acetonitrilben. Az olddszercsere hatasat az ellentétes sorrendben is
vizsgaltuk. Mérési eredményeinkbdl elkészitettiik a tomegvaltozas-staramlott t6ltés
gbrbéket, melyek meredeksége megadja a mozgd részecskék virtualis molaris
tOmegét. Az oxidacios folyamatok sordn ez a NB esetén 103 g/mol, AC esetén 59,5
g/mol. Mivel M(PF¢) = 145 g/mol, azaz “tdmeghiany™ van, és a nagy méretii (Bu)N*
hozzAjarulasa kizarhatd, igy eredményeink igazoljak, hogy oldoszer kidramlasa kiséri
az oxidaciot.

Ez az tapasztalat megerGsiti azt az elképzelést, hogy a kvazi-fémes dllapot
elérésében az oxidaciot kisérd deszolvatacié kulcsszerepet jatszik,

[1] Csaba Visy, Csaba Jandky, Emese Krivan, Jowrnal of Solid Siaie Electrochemistry,
Springer-Verlag, New York , In press
[2] Sauerbrey, G., Z. Fiir Phys., 155, 206 (1959)
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Rézionok hatdsa a liposzémdk szerkezetére

Varga Zoltan, IV. évf. mémok-fizikus hallgat6
BME Vegyészmérnoki Kar

Témavezets: Dr, Béta Attila egyetemi docens
BME Fizikai Kémia Tanszék

Dolgozatomban a biologiai membrénok egyik 16 foszfolipid komponensébsl, a
diplamitoii-foszfatidil-kolinbl (DPPC) és vizbsl allé liposzémak rézionok (réez-
acetat) jelenlétében bekovetkezd szerkezetvaltozisait tanulmédnyozom, a rendszer gél
allapotaban. Az elvégzett kis és nagyszogil rontgenszorasos vizsgilatok alapjén a
liposzémak jellegzetes héjszerkezetének valamint ketidsréteg lipid alracsinak
viltozasa a rézionok kis koncentriciGjaban (a rez/lipid molardnnyal kifejezett 0.01 -
0.05 'értéktartomény-ban) bekovetkezik, A  szerkezeti valtozas a periodikus
rétegszerkezet szabalyossaganak csokkenésével és a lipidmolekulak lateralis irdnya
elhelyezkedésének valtozasaval jar. A révid és hosszi tava periodicitas sériflése a
reézionok inhomogén elhelyezkedésére vezethetSk vissza. Az anomdlis kisszogii
rontgenszordsos vizsgalatok {11 egyértelmiien megmutattdk, hogy a rézionok a
varakozéssal ellentétben a rétegszerkezet karakterisztikus ismétlddési tivolsdgihoz
(64 A) képest lényegesen nagyobb méreti, atlagosan 280 A sugarii gémbokkel
Jellemezhets tartomanyokban (doménekben) koncentralodnak és csak kisebb ardnyban
helyezkednek el a periodikus vizhéjakban.

A DPPC-réz-acetat-viz rendszer mért szOrasi és diffrakcits gorbéit (illetve annak
részleteit) modellszamitisok alapjan is elballitotam. A modellszdmitisokban az
alaprendszer {6 szerkezeti jellemz6it épitettem be. A Kisszogil széras illetve
diffrakcios gorbék szimulaciéjénal felhasznalt paraméterek hatisait tanulmanyoztam
€s azokat egybevetettern a mért szérasi gorbék valtozdsaival. Megdllapitottam, hogy a
rézionok inhomogén elhelyezkedésének a szérasi gorbékre gyakorolt hatisa az
alaprendszer fluktuacigjanak figyelembevételével irhato le. Modeliszamitasok alapjdn
igazoltam, hogy a szepardlt anomélis kisszogil szérdsi gorbék lokélis csticsa a
rézionok periodikus ethelyezkedésének kovetkezménye és nem egyszeriien két
kisszdgii gorbe kiilonbsége. A lipidrétegre vonatkozé modellszimitasok segitségével
kovettem a rézionok inhomogén eloszlasanak a nagyszoghi diffrakeids cstcs alakjéra
gyakorolt hatasat, korreldciét allapitottam meg a lateralis irAnyti domének mérete és a
nagyszogii diffrakcios felértékszélességének kiszélesedése kozott.

[17 G. Goerigk, R. Schweins, K. Huber, M. Ballauff, Europhys. Lett., 66, 331-337 (2004)

106

- FIZIKAI KEMIA TAGOZAT

A liponsav antioxiddns hatasat befolyasolo tényezék
tanulmanyozisa
Csepei Lénard Istvan, IV. évf. vegy¢sz hallgato
Muntean Norbert, V. évf. vegyész hallgaté
BBTE Kémia és Vegyészmérndki Kar

Témavezeté:  Dr. Szabo Gabriella egyetemi adjunktus
BBTE Kémiai Tanszék

A dolgozatunkba a liponsav [1] antioxidins hatdsat ‘tfefo.ly’é.sc‘)lé _tényezﬁket
vizsgaltunk. Bioldgiai rendszerekben az egyik igen fontos. ’zytntloxu,ians a hponsa\f (,2—
ditiolan-3-pentansav). Hatisa tGbbféle mechanizmus ﬁt]_an ’valrosul meg: aktivalt
oxigént tartalmazd gyokok befogisa, mas antioxidinsok ﬁjrakep;ese, oxidativ siire’ssz
okozta molekula~meghibisodasok helyreallitisa, bizonyos fém—longk komplexalasa.
Az atmenetifém-ionok modositjdk a liponsav antioxidans hatasat, mivel komplexeket
kep}iine:nﬁoxidéns hatast a Briggs-Rauscher oszcilldlo reakcié réven mertuk
Antioxidans adagolasival az aktiv BR elegyhez azt tapasztaltik, ho,gy az 0szc1}1ac10
azonnal leall, majd bizonyos — inhibicids idének nevezett — idé elteltével visszatér. Az

2rar

egy viszonylag széles tartomanyaban. Ez a tény lehetdve teszi egy, az iphibiciés id'6
mérésén  alapuld, analitikai modszer kidolgozésit az antioxiddns hatas
meghatarozaséra. o L . ]

A liponsav okozta inhibicios idére felvett kalibracidés gorbéhez VlSZOIly1-t0ﬁ.'llk a
fémionokat is tartalmazé oldat inhibiciés idejét. A liponsav relativ antioxidans
aktivitdsat vizsgalva megéllapitottuk, hogy {4]:
liponsavhoz adagolva megvaltozik az tiy N
a valtozas mértéke fiigg a fémionok koncentraciojatol '
kiil6nbozé atmenetifém-ionok kiilsnbozd mértékben csokkentik az 7, .

1] Fujieda, S., Ogata, I, Talania, 1996 (1989). -

[2] Cervellati, R., Crespi-Perellino, N., Furrow, S., Minghetti, A., Helv. Chim. Acta, 83, 3179
(2000) .

[3] Cervellati, R., Honer, K., Furrow, S., Neddens, C., Costa, S., Helv. Chim. Acta, 84, 3533
{2001) B

f4] Csepei, L., Muntean, N., Miklosi, L., Szabo, G., Bolla, Cs., IX Nemzethizi
Vegyészkonferencia, Kolozsvér, november 14-16, 123 (2003)
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Diszpergens hatdsd médositott polimerviasz eléallitasa és
vizsgilata

Angyal Andrés, V. évf. vegyészmérnok hallgat6
VE Mérméki Kar

Témavezets: Dr, ]}artha Laszlo tanszékvezetd egyetemi docens
VE Asvanyolaj- és Széntechnolégiai Tanszék

Didkkori munkdm  sordn olyan, elsdsorban gumibitumen kompoziciékban
alkglm_azhato’ diszpergens hatdsi adalékokat allitottam el6, olefinek maleinsav-
anfndnddel torténé  kopolimerizicids reakcidival, melyek  alapanyaga
muanyaghulladékok enyhe termikus krakkolasa sordn keletkez polimerviaz’zc%k

volta?k.' Az elGallitott adaiékok diszpergalo hatékonysagat elbzetes szelekeid utin
grunu}ntumen rendszerekben vizsgaltam, Az adalskok szintetizaldsdra kiilonbozé
tipusi  polimerek  (polictilén, polipropilén, polisztirol) degraddcios maradékat
has?néltam fel. Ezekbol kiilonboz olefines kettds kitdst 18 tartalmazé komonomerrel
(sz’tlrorllzil, n-decén) koztitermékeket készitettem. Az adalékokﬁoz a kﬁztiterméke?(
acﬂ’ezesevel Jjutottam. A kéztitermékek & a szintetizalt adalékok el6zetes vizsealata
soran r’neghatéroztam azok savszdmat, illetve felvettem a 400-4000cm™ hullérrizém
tartomanyba es6 infravords spektrumat. Jelentés kiilsnbségek mutatkoztak a kialakult

polimerek szerkezetében mind a koztitermékek, mind pedig a diszpergens adalékok

estében. A molekulaszerkezet alapjn valasztottam ki a legmegfelelébb adalékokat a -

gul,l,libi’tum(j:n szamdra ¢és ezekkel végeztem hatasvizsgalatok
;ghaséiiﬁ:év:;ti?en’ .B” gl.m?i, és egy ’keresked'elmi iilepedésgatle  adalék
£ 0 : geztem. A kivilasztott adalékok egyik esetben sem rontottdk az
lilepedési tulajdonsigot, s hatékonysiguk nem volt rosszabb, mint a referenciaként
alkahnazc_)tt kereskedelmi ilepedésgatld adalék. A polimer hulladékbdl keletkezd
paraffinviaszok adalék cély felhasznaldsinak vizsgalatival csak keves ok,
de a bemutatott eredmények biztatd alapjai lehetnck egy hullad

jejlent('is ériéktobblette] rendelkezé termékeket elBallité un
kidolgozésdhoz. .

at. A hatdsvizsgalatokat

en foglalkoznak,
€kokon alapuls,
~clean” technolégia

Kulcsszavak: polmerviasz, degradacid, gumibitumen, diszpergens adalék
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FCC-benzinek mindségjavitasanak vizsgilata

Juhasz Krisztian, V. évf. vegyészmérnok hallgato

Marusa Andor, V. évf. vegyészmémok hallgato
VE Mérnoki Kar

Témavezeték: Dr. Hancsok Jend egyetemi docens
- VE Asvanyolaj- és Széntechnoldgiai Tanszék
Magyar Szaboles doktorans
VE Asvanyolaj- és Széntechnoldgiai Tanszék

A gépjarmiivek korszer(i katalizatorainak aktivitdsit és élettartamdt jelentOsen
csokkentik a motorbenzinben 1év6 kénvegyiiletek, illetve azok égéstermékei, ezért a
motorbenzinek kéntartalméra vonatkozé eléirasok jelentds mértékben szigorodnak a
kozeljovdben. Az Eurdépai Unidban pl. 2005-t61 legfeljebb 50 ppm lehet a
motorbenzinek kéntartalma, de regionalisan biztositani kell a gyakorlatilag kénmentes
(<10 ppm) motorbenzint is. Ezen kiviil szigoritjdk az aromdistartalomra vonatkozo
eldirast is, amely a jelenlegi 42 v/iv% helyett 2005-t61 legfeljebb 35 v/v% lehet.

A kever6komponensek kozil az FCC-benzin képezi a motorbenzinek kb. 35-40%-
at, és ebbol szarmazik a motorbenzinek kéntartalmédnak dontd része (>90%). Ezért az
FCC-benzinek kénmentesitése kiemelkedd jelentdségli az 0j kéntartalom el6irasok
teljesitéséhez. A hagyomanyos CoMo/ALO; kénmentesitd katalizitorok nem
alkalmazhatok gazdasdgosan a viszonylag mnagy (25-30%) olefintartalmi FCC-
benzinek kénmentesitésére, mert az olefinek legnagyobb része a kénmentesités
kérilményei kozstt hidrogénezddik, és a benzin oktanszdma jelentosen csokken.

Az elmult 10-15 évben szamos technoldogiat dogoztak ki FCC-benzinek gazdasagos
kénmentesitésére (kis oktanszamveszteség, kis H,-fogyasztas). Ezen beliil a katalitikus
szelektiv hidrogénezd-kénmentesits eljarasok terjedtek el leginkabb, melyek nem
nemesfém-tartalmi és nem zeolithordozos katalizdtorokkal iizemelnek. Ha az FCC-
iizem alapanyagat a hidrogénezéd kénmentesitéssel vagy envhe hidrokrakkoldssal
csOkkentik, akkor az FCC-benzin kéntartalma mér viszonylag kicsi, 300 ppm-nél
kisebb (ellenkezd esetben 1000-2000 ppm). Ezért olyan katalizatorok (pl.
nemesfém/zeolit) alkalmazisa is el6térbe keriilhet, amelyek kéntiirése korlatozott.

A Tudominyos Didkkéri munkéank célja egy Pt-Pd/zeolit katalizator FCC-benzinek
kénmentesitésére valé alkalmazhatdsaganak vizsgalata volt. Ennek keretében
tanulmanyoztuk a katalizitor kénmentesitd aktivitisit egy teljes forraspont-
tartomanyt FCC-benzinnel, valamint az ebbdl nyert nehéz frakcioval. Célunk volt
tovabba a miiveleti paramétereknek (els6sorban hémérséklet, folyadékterhelés) a
cseppfolyds termékek hozamaira €s mindségére gyakorolt hatasanak tanulmanyozasa.
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Folyamatos heteroazeotrop extraktiv desztillicié vizsgalata

Papp Katalin, V. évf. biomémok hallgato
BME Vegyészmémaki Kar

Témavezeibk: Dr. Lelkes Zoltdn egyetemi docens
BME Vegyipari Miiveleiek Tanszék
Dr. Rév Endre egyetemi docens
BME Vegyipari Miiveletck Tanszék

A desziillicié még ma is az egyik legelterjediebb ipari elvalasztasi miivelet, annak
ellenére, hogy nagy az energiaigénye. Nem-ideslis elegyek elvalasztisa hagyomdanyos
desztilliciéval nem megoldhats. E problémék megoldasdra is fejlesztették ki g
kitlénleges desztillacios eljarasokat. A két legismertebb killonleges desztillaciés
eljards az extraktiv és a heteroazeotrop desztillacio. Az extraktiv és a heteroazeotrop
desztillacié amellett, hogy alkalmasak azeotropok elvilasztisira, encrgia fogyasztag
szempontjibol is elénydsek. Mind a folyamatos extraktiv, mind a folyamatos

heteroazetrop desztillacié részletesen kutatott &s ismert miivelet. Habar a két miivelet -
hibrid megvalésitasa a folyamatos heteroazeotrop extraktiv desztillaci6 tovabbi .

elényokkel jarhat, részletes vizsgélata mindeddig nem tértént meg. TDK dolgozatom
célja, hogy a folyamatos heteroazeotrop extrakiiv desztillicié megvaltsithatésagi
vizsgélatat kidolgozzam és a mivelet korlatait meghatarozzam. A megvalosithatosdgi
vizsgdlatot az acetonitril-viz minimalis azeotrop butil-acetdttal torténd elvélasztisan
mutatom be. A miivelet legfontosabb korlstai adott tanyérszam mellett egy adott
oldészer/betaplaldsi ardny esctében a minimélis, a maximalis reflux; mig adott
refluxarany mellett a minimalis és maximalis old6szer/betaplaldsi arany. A vizsgalatok
alapjan a folyamatos heteroazeotrop extrakiiv desztilidcis megvalosithaté és hatdkony
milvelet.

KEMIAI TECHNOLOGIA TAGOZAT

Gumidrlemények hatisa a gumi-bitumen kompoziciok
tulajdonsagaira

Fazekas Bence, okl. kémyezetmérnok
VE Mérnoki Kar

Témavezetd:  Biré Szaboles tanszéki mémok
VE Asvényolaj- és Széntechnol6giai Tanszék

Tudoméinyos diakkdri munkdm sordn a gumi-Ujrahasznositasi médszerek egy
csoportjdval, a gumidrieménnyel torténd bitumen-modosftissal foglalkoz%lm.. A guim’:
bitumen kompoziciokat egy 1300 cm’ térfogati reaktorban &llitottam eld, ku’lo’nl’)ozo
kereskedelmi forgalomban is kaphato bitumenek és gumidrlemények .ftjilhas‘;znalaszfv?l.
A vizsgalati mintdkat egy kémiai degradalast és mecham’)-i’cérmal dlf;zPergalast
egyarant alkalmaz6 technoldgiaval allitottam el6, melynek hatasa'ra a gun"lib}tur.nenek
taroldsi stabilitdsa megfelelt a polimerrel modifikalt bitumenek miszaki eldirdsainak. )

Kisérleti munkdm sordn vizsgaltam a kiilénbdz6 helyrdl szirmazé, kﬁliinb.ﬁzo
osszetételli ¢és  szemcseméret-eloszlasn gumibrlemények hatisat a kompozitok
tulajdonsagaira. o o

Vizsgaltam a gumitrlemény elSaliitdsi modjanak hatésait, h_1sz.en a k:l.lonbozo
Orlési technolégidk hatirozzdk meg a gumibrlemény felileti . jellemzdit  ezzel
nagymértékben  befolyasolva a  bitumen-gumi nec_Ive?itrém folyamatokat.
Meghataroztam, hogy mely alkalmazott gumiérlemény felhaszndlasa adhat a gyakorlat

szdmara kedvezé eredményeket.
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Polimerekkel médositott bitumenek eléallitasa és vizsgilata

Héri Attila, V. évf. kdrnyezetmémnok hallgato
VE Méméki Kar

Témavezeté: Dr. Bartha Laszl6 tanszékvezets egyetemi docens
VE Asvanyolaj- és Széntechnoldgiai Tanszék

. Az e.lmult éYT:IZ?(?,ek egyre szigorodé eldirdsainak hatdsira olyan bitumen-polimer .
o'r_npozlfiok .eioalhtasa Jett a cél, amelyek tulajdonsagai jobban megfelelnek
sz_1gorod0 m.mﬁségi kovetelményeknek és felhasznalasi tulajdonsagaik kedvezé’»bbekTd ..
mint az eddig alkalmazott bitumeneké. Kutatésok és fejlesztések eredményei alapjéli :3

ma mar ismert, hogy a gumiabroncsbél szirmazé hulladékgumi gumibrleménnyé

alakitva, megfeleiﬁ_ eldkezelés utin mésodnyersanyagként bitumenekbe vagy ité itési

asfal{tokba keverhet, ¢s kiilonbszs eljardsokat is kifejlesztettek ezen Ifc}),m pl’tei; ':
elgz,lllftéséra. A polimerekkel médosiiott bitumenek napjainkban is alkaf‘oz1 w
elballitasi technol6gidi koziil két klasszikus eljarast (nedves eljaras és elasztozzi):;

torten_’d, bitumen-médositds), illetve annak végtermékeit (gumibitumen (GB) és SBS-
s’el médositott bitumen (PmB-A)) hasonlitottam 6ssze egy altalunk kife'les.zt.t;
ugyl?f?vezett moédositott nedves eljdrassal és ennek végtermékével, a kéJ i '1e
stabilizalt gumibitumenekkel (KSGB). 5 e
Kisérleteim soran hasznalt gumiabronesbél szirmazo gumidrleményeket, valami -
kereske(:’[elmi forgalomban is kaphat6 bitumeneket basznéltam fel a I;Ijb'tul;mt
kompozitok elallitasahoz. Az eldallitasokat egy 1300 cm’ haszn‘;g);I téII'f 31’1
reak_t(')rban végeztem. Minden eldéllitott mint4nal meghataroztam a rugal h(?ﬁam
stablhté?i és folyasi tulajdonsagokat, majd ezeket Ssszevetettem egymésfal T
Megallz'ipftottam, hogy a médositott nedves eljarassal elﬁélli.tott KSGB l.(om 0zitok
egye.s miajd?nségai Jelentésen eltémek a hagyomanyos- vagy éppen a szirIl)tetilkcl)ls
gsgyk;i;a??:;sioﬁ bltum?n.ekétt’il. Gyakorlati szempontokat is tekintve pedig akar
mbdestio i mfle I;ee hl;?gauﬂ(ban alkalmazott csticsmindségi, tiszta polimerekkel
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Kiralis alkoholok reszolvilasa szuperkritikus extrakcioval

Molnar Péter, okl. vegyészmémok

BME Vegyészmémoki kar

Témavezetdk: Dr. Simandi Béla egyetemi docens
BME Vegyipari Miveletek Tanszék
Dr. Fogassy Elemér egyetemi tanar
BME Szerves Kémiai Technolégia Tanszék
Dr. Székely Edit egyetemi adjunktus
BME Vegyipari Miiveletek Tanszék

A kiralis vegyiiletek enantiomerjeinek hatdsa egymastol jelentdsen eltérhet.
Elvalasztisuk egyik modja a diasztercomer képzésen alapuld reszolvalas. A
diasztereomerek, ill. a diasziercomer és az epantiomer keverék elvélasztisa (pl.:
kristalyositas) és az enantiomer diasztercomerbdl valo felszabaditisa sordn gyakran
alkalmaznak egészségre karos szerves oldoszereket. Ezek helyettesithetok
szuperkritikus allapott szén-dioxidos extrakeid (SFE) alkalmazasaval.

Munkam sorin racém transz-2-halogén-ciklohexan-1-olok, valamint a 2-izopropil-
5-metilciklohexédn-1-ol (mentol) reszolvalisaval foglalkoztam. Molckulakomplex-
képzd reszolvaldé d4gensként (2R 3R)-(-)-0,0’-dibenzoil-borkGsav monohidratot
alkalmaztam. A transz-2-halogén-ciklohexan-1-olok homolog soranak reszolvalasakor
a mintakat kezdetben metanolban készitettem el6 és az SFE utdn a diasztereomert
szerves oldoszeres extrakcidval bontottam meg. Azt tapasztaltam, hogy az elérhetd
enantiomer tisztasdg (ee) és az optimalis reszolvalo agens/alkohol mélardny (mr) a
halogénatom méretével novekszik (extraktljm eec=712,2%; ees~89,3%; ee>99%;
mre=0,55; mrp,~0,63; mr=0,67). 2° tipust kisérlettervben vizsgaltam az extrakcids
paraméterek hatdsat. A hémérséklet hatdsa nem, a nyomds hatisa csak a jod-
ciklohexanol esetében jelentls. Transz-2-klor-ciklohexdn-1-ol  meodell  vegyiilet
alkalmazasaval sikeriilt tovabbfejleszteni a reszolvalasi eljarast olvadékbdl torténd
mintaelokészités és frakcionalt extrakcid alkalmaziséval. Az optimélis mr érték a
korabbi e¢ljdrdssal megegyezik, de a nyomas mellett a homeérséklet hatisa is
szignifikdns. A legjobb elvalasztast 100 bar—on és 33°C-on értem el. A mentol
reszolvalésdt az 1j modszerrel oldottam meg, amely eredményesen reszolvathat6
szuperkritikus CO,-dal, de a reszolvalas optimalizalasa tovabbi kisérleteket igényel.
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Hiromszegmenses szimul4lt mozgoréteges preparativ folyadék
kromatogrifias mivelet (SMB) vizsgilata

Turza Pal Gergely, V. évf vegycszmérnik hallgatd
VE Méméki Kar

TémavezetSk: Dr. Szamya Tibor egyetemi docens
VE Vegyipari Miiveleti Tanszék
Nagy Melinda doktorans
VE Vegyipari Miiveleti Tanszék

A preparativ kromatografids miiveletek legkorszeriibb csoportjat a szimulalt
mozgoréteges miiveleti megoldasok alkotjdk és egyre szélesebb kirben alkalmazzak
clsésorban nehezen izolalhato ¢s/vagy nagytisztasagh termékek eléallitasra o
gylOgyszeriparban, a finomkémiaj € biotechnologiai szeparacids feladatok
megolddsira. Ezekben a késziilékekben a folyadéktazis mozgasa mellett a szilard fzis
szimuldlt mozgdsat is megvalésitjak. Ezéltal az ugynevezett batch technolGgiakat
folyamatossa tehetjiik és ezéltal nemcsak a termelést tehetjitk gazdasigosabb4, hanem
kbzel azonos mértékben kotéds komponensek is nagy tisztasaggal elvalaszthatok

A TDK munkam sorén a Veszprémi Egyetem Vegyipari Miiveleti Tanszékén folyé
szimulalt mozgoréteges folyadék kromatografids (Simulated Moving Bed, SMR)

am be. Az SMB miivelet paramctereinek sszetettsége miatt
elGszor szamitogépes szimuldcidkat futtattam, a szétvalasztdsi paraméterek hatasanak
megallapitisra, majd a kapott szimuldcids eredmények koziil  kisérletekkel
ellendriztem a szamitogépes szimulacié pontossigat. A vizsgilatokat AB szteroid
clegy YMC 850 tolteten, aceton-diklérmetén eluenssel toriénd  szétvalasztasst
vizsgaliam,

A dolgozatom elméleti részében Osszefoglalom a kromatografias eljarasok elméleti
alapjait, a nagyhatékonysagli preparativ folyadéikkromatografiss miveletek elméletét,
az SMB miivelet alapjait, és a modellezés matematikai alapjatt.

A gyakorlati részben a meglévs  kisérleti eredmények  felhasznalisival
szamitégépes szimulacidkat végeztem. El6szor szimuldciokat futtattam az aceton-
diklérmetan eluens ésszetétel és betaplalasi térfogatiram valtoztatdsival. Bemutatom
a szimulici6s programot, a szimuldcigval kapott adatok kiértékelését. A szimulacidk
kozil kivalasztva a legjobbakat, méréseket végeztiink a szimulaciok kisérieti
ellenérzésére. A kisérleti részben a térfogataramok valtoztatasanak hatisat vizsgiltam
a termék fajlagosokra. A kapott mérési eredményeket dsszehasonlitom a szimulaecids
credményekkel, és egy mérés értékeldsét részletesen bemutatom.
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Gumibitumenek tulajdonsagainak fiiggése az el6allitasi
koriilményektdl

Biis Nikolett Katalin, V. évf. kérnyezetmérnok haligato
VE Mérmnéki Kar

Témavezetd:  Dr. Bartha Liszlé tanszékvezetd cgyetemi docens
VE Asvanyolaj— ¢és Széntechnoldgiai Tanszék

A Veszpi‘émi Egyetem Asvanyolaj- &s Széntechnoldgiai Taj}s?ékén" ,f(?lyé
gumibitumen kutatisok keretén beliil a kildnbozd kﬁrﬁhnépj{ek kozott elGallitott
kompozitok tanulmdnyozasival foglalkoztam. A Vizsgéltrgur’nlblmrnen’el?ejc eigy’ 1300
em’ hasznos térfogatii szakaszos reaktorban allitottdk eld két technolo%teu lepesl?en:
Az elballitss két részfolyamata a kémiai degradalas, majd az ezt ljiﬁv?to mechanikai
nyirds voll. Vizsgilataim sordn azt tanulminyoztam, Ilnlllyen 6352@ﬁ1gges V?Il az (fg)fGS
technologiai Iépések idtartama és a keletkezett gumibitumenek tu.la}dorflsagal lfozqtt:
Vizsgaltam a mintak lagyuldspontjat, penetricidjat, rugalmas I:urlajldonsa.gauti ta@lam
stabilitisat illetve viszkozitisukat, és ezek idobeli valtozdsat. Vizsgalataimat

inyban eldirt modszerek alapjan végeztem.

Sza}f)\‘;a:;:e:l részfolyamatok id6ta11)‘tamét ndveive a mért leigyulléspont(?k kis mérték.ben
csokkentek, a penetriciok nem mutaitak jelentds Vélt?zast. 1.\'/Ilnq a ternlukl'ls
degraddlds, mind pedig a mechanikai nyirds ifi(’ﬁtari;'arl}anak m{::velese a mll}tallz
homogenitdsat javitotta, és ezzel egyidejlileg kis _me'rtekfl)en notrt a k?mpozlto
nyujthatdsigai is. A dinamikai viszkozitasok idébeli valtoz,asa- a Vegterrflck'nagy(?n
fontos tulajdonsiga, ezekbél az értékekbol az elballitas soran, illetve a tarolas'sora’n
lezajlott  folyamatokra kivetkeztethettiink. I\_/Iegéllapﬁottar-n, hogy. m1r_ldk_et
részfolyamatnak volt egy optimalis idétartama, aminél hosszabb llietVf’: roxrfu_iebb %d.e{g
tartd kezelés kedvezotlen tulajdonsagokat eredményezett. Emellett a t-a.rolasll stabilitas
mért értéket is azt mutattdk, hogy a vizsgalt kompozitok e tekintetben is érzékenyek az

eldallitasi idbtartam hosszara.
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A nyersanyag tulajdonsagok és a miiveleti paraméterek hatisa
az extrudatumok minéségére

Mikola Erika, V. évf. biomérnok hallgatd
BME Vegyészmémoki Kar

Témavezetd: Dr. Merész Péter egyetemi adjunktus
BME Biokémiai és Elelmiszertechnoldgiai Tanszék

Az {lelmiszer tudomanyi kutatisok keretében nagy figyelmet forditanak az
¢lelmiszeripari feldolgozasok soran bekovetkezd véltozasok nyomon kévetésére,
vizsgalatara, hogy a kapott credmények ismeretében a feldolgozasi technologiskat
jellemezhessék, az esetleges kedvezbtlen jelenségeket kiszlirhessék. A végs6 cél olyan
Clelmiszer elballitasi eljarasok kialakitdsa, mely izletes, nagy tipértékii, antinutritiv
anyagoktol mentes, kedvezé megjelenésii élelmiszer gyartdsat teszi lehet6vé.
Kisérletem célja az volt, hogy az extrudaldsi technoldgist abbdl a szempontbdl
Jellemezzem, hogy az extrudélas alatt a hdterhelés (hdmérséklet és a tartozkodési id)
mérteke hogyan befolyasolja amardnt-kukorica keverék egyes jellemz0 tulajdonségait.
Kivilasztva egy viszonylag magas szemcseméretii frakciét (>600 pm), szandékom
volt Osszehasonlitani, hogy milyen eltérések tapasztalhaték egy alacsonyabb
szemcsemeéretil frakcidval kapott azonos kisérleti beallitasok eredményeihez képest.

Vizsgalataim soran 5 kiildnbozé homérsékleten, harom killonb6zd tartdzkodasi id6
mellett, hirom kiilonb6z6 amardnt tartalmi kukoricakeverékekkel végzett teljes
faktoriglis kisérletben vizsgdltam az extrudalds mértékét, a termék egyensilyi
nedvesség tartalmat, a techno-funkcionalis tulajdonsagai koziil a vizkotd és viztartd
képességét. Az ismertetett kisérleti terv szerint elvégzett vizsgalatok eredményeként
az extrudatumok nedvesség tartalmdra, expanziés ardnydra, expanzids térfogatéra,
vizkotd és viztartd képességére kaptam az éridkelésbe vont eredményeket.

Az ecredményeket vizsgilatonként a faktorok szerinti elrendezésben tablazatba
foglaltam, ahol az atlagértékekkel és a szérassal jellemeztemn Oket. ANOVA
feldolgozast végeztem, 95%-0s szignifikancia szinten fogadva ¢l a kisérietek
eredményeit, ill. a faktorok hatdsat. Abrakon szemléltettem az egyes faktorok hatdsit,

szivegben ismertetve a szignifikancia meglétét, vagy hidnyat, az Abrakon a mintak

variancijat a 95%-os konfidencia intervallum jelslésével mutattam be. Az értékelés

sordn vizsgéltam az egyes faktorok kolcsonhatdsit paronként, ennek szemléltetésére

kétdimenziés dbrdn mutattam be a becsiilt hatasokat jellemzd feliileteket.
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Kén- és benzoltartalmi #-hexan frakciok izomerizalasanak
vizsgalata
Keresztury Laszld, okl. vegyészmérnok
Nguyen Kha Viet Son, okl. vegyészmémok
VE Mérndki Kar

Témavezetd:  Dr. Hanesok Jend egyetemi docens

VE Asvanyolaj- és Széntechnolégiai Tanszék

A komyezetbarat és nagy energiatartalmil motorbenzinek kéntartalmat (kezdetben
0,1 %, majd 1993-t61 500, 2000-t61 150, majd 2005-t51 50, majd 2009-t6] varhatoan
10 ppm), benzoltartalmat (korabban 5 V/V%, majd 2000-t81 1,0 V/V%) és Osszes
aromastartalmat (jelenleg 42 V/V%, majd 2005-t8] 35 V/V%) jelentds mértékben
csdkkentették. Ezért a kén- és benzolmentes, kis aromastartalmi vagy aromismentes
keverdkomponensek irdnt nagyon megnott az érdeklddés.

A kornyezetbarat és nagy energiatartalmi motorbenzinek legfontosabb
keverdkomponensei kézé tartoznak a Cs-C; izomeratumok, mert kis kéntartalmuk
mellett gyakorlatilag aromés- és olefinmentesek, nagy az oktanszamuk, kicsi a
szenzibilitasuk (kisérleti- és motoroktanszam kiilonbsége), valamint kdnnyen és
tisztan égs vegyiileteket tartalmaznak. Ezért a mennyiségiik és minbségiik iranti igény
allanddan fokozodik.

Az izomeratumokat n-paraffinokban dus frakciok katalitikus vézizomerizdciojaval
allitjadk el8. A novekvé mennyiségi igények miatt, és a benzinreformalas
alapanyaganak benzol-prekurzorokat tartalmazo konnyt részének rendelkezésre allasa
miatt ¢lbtérbe keriilt az olyan alapanyagok izomerizalasa is, amelyek benzolt is
tartalmaznak. Az ilyen alapanyagok 4talakitasara — kilondsen hogyha azok
kéntartalmiak is — tobblépcsds eljarast javasolnak, kiilon-kiilon kénmentesitést,
benzoltelitést és izomerizalast.

A kisérleti munkank legfébb célkitlizése olyan katalizitorok &s technoldgiai
paraméterkombinaciok kivélasztasa volt, amelyeken, illetbleg amelyek mellett kén- és
benzoltartalmii n-hexdn frakcidt hasznilva a kénmentesités, a benzoltelités ¢s a
vazizomerizacio egy 1épésben lejatszodik.

A kisérleti eredményekbdl megallapitottuk, hogy sikeriilt olyan katalizatort
kivalasztani, amely alkalmas kén- és benzoltartalmi n-hexan frakcidk szimuitin
mddon torténd vazizomerizdldsara, kénmentesitésére és benzoltelitésre. A mnyert

termékek kivaléd motorbenzin-keverdkomponensek.
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Gumi-bitumen kompoziciok hideg-tulajdonsigainak vizsgalata

Buda Botond, okl. kérnyezetmérndk
VE Méméki Kar

Témavezetd: Biré Szabolcs tanszéki mémok
VE Asvanyolaj- és Széntechnoldgiai Tanszék

Mfgyarorszégon gyartott bitumenekbd! és kiilénbozé szemcseméret eloszlas
gurrflorlemények felhaszndldsaval késziilt gumi-bitumen kompoziciok hidegoldali
turlajdonségait tapulmanyoztam. A mintdk mindegyike Un. utShigitdsos cljdrassal
késziilt, ezzel ugyanis javitani tudtuk az elallitott mintak stabilitisat. Vizsgéltam
hogy az elballitds paramétereinek, valamint az alapanyagok minéségi—mennyiség;
6s'szetéte1ének valtoztatasaval a végtermékek hidegoldali viselkedése miként valtozik.
Vizsgalataimhoz a nagy szami elballitott mintabol olyanokat valasztottam, melyek
lehetdvé tették az egyes paramétereknek az Altalam vizsgélt tulajdonsagokra gyakorolt
hatdsénak tanulmanyozasat. A hidegtulajdonsagoknak megféleléen tanulmanyoztam é
Fr'aass toréspontot, valamint 7°C-on a duktilitdst és a rugalmas visszaalakuldst.
K'Gvetkeztetéscimet a Magyarorszdgon érvényben 1évé, moédositott tutépitési
bitumenck miiszaki wtiigyi eldirdsainak, valamint a gumibitumenekre vonatkozd
ASTM D 6114 szabvanynak megfeleléen vontam le. A mintdk Fraass t6réspontja és
rlllgalmas visszaalakulisa a legszigorlibb hazai kovetelményeknek is megfeleltek. Bz
bizonyosan a gumit felépitd polimerekbé] kialakult rugalmas térhalonak koszoénhetd
melynek szerkezetébe a bitumen diszpergalodik, s igy egy polimer-bitumen diszperz’
%'en‘dszer alakul ki. Az dltalam vizsgalt idSintervallumban a mechanikai nyfrds eltéré
Id,e:jer a hidegtulajdonsagokra nem volt hatdssal. A kiindulasi bitumenarany nem “a
vegsd  bitumenarany  nagymértékben  befolydsolta a hidegtuléjdonségok,af
hasonléképpen, mint a visszahigitasnal haszn4lt bitumen mindsége. Az alkalmazo.tg
kétfajta bitumen megfelel$ ardnydnak megvélasztisaval tag intervallumban (10 - 69
cm  kozitt) lehetett véltoztatni a végtermékek 7°C-on mért duktilitisat.
Megéllapitottam, hogy az SBS modifikalészer kivalthaté hasonloan jo, vagy jobb
hidegtulajdonsagokat biztosito adalékokkal. Az eddig hasznalt gumidrlemények koziil
a Gl gumidrleménnyel készitett mintdk adtak elényds hidegtulajdonsdgokat.
Megéllapitottam, hogy a viszkoelasztikus tulajdonsiggal rendelkez8 gumibitumenek
klerr{elkedfien j6 hidegtulajdonsagokkal rendelkeznek, mely elényt jelenthet a jovében
az gfépités terén. Hagyomanyos modifikdloszerek mellézésével sikeriilt olyan
gumidrlemeénnyel modositott gumi-bitumen kompozicickat eldallitani, melyek
megfelelnek a hazai tiigyi eldirasoknak. ’
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Pervaporacién alapulé hibrid elvilasztisi eljarasok vizsgalata
és dsszehasonlitdsa

Valentinyi Edit, V. évf. vegyészmémok hallgato
BME Vegyészmérnoki Kar

Témavezetdk: Dr. Mizsey Péter egyetemi tanar
BME Vegyipari Miiveletek Tanszék
- Koczka Katalin tudomanyos segédmunkatars
BME Vegyipari Miiveletek Tanszék

Dolgozatomban pervaporécion alapul6 hibrid elvalasztasi eljardsokat vizsgaltam €s
hasonlitottam &ssze az etanol-viz elegy elvalasztasanak példajan.

Munkdm soran a kovetkezd eseteket vizsgaltam:

1. Pervaporicié utdn a permeatumot desztillaljuk, és az etanoltartalmi fejterméket
visszavezetjilk a pervapordcié betdpldlasidhoz (PV + D). A retentit a kivant
koncentracidju etanol.

2. Desztillacioval toményitjikk a kiindulasi elegyet kozel azeotrdp Osszetételig, és
utdna pervaporaciéval érjiik el a kivant tisztasagot (D +PV).

3. Desztillaciéval tsményitjitk a kiindulasi elegyet kozel az azeotrop Osszetdtelig,
pervaporacioval tovidbb toményitve toljutunk az azeotrép ponton, majd djabb
desztillacioval fenéktermékkeént kapjuk a kivant tisztasagi etanolt (D + PV + D).

Célom annak a hibrid elvalasztdsi struktdrinak a megallapitisa volt, amcly
gazdasdgossagl mutatdja alapjan a legkedvezobb, vagyis az éves OsszkOltsége
minimélis. Az egyes elvilasztasi alternativikat a ChemCAD programmal
modelleztem. :

Kapott eredménycimb6l megéllapithatd, hogy az a hibrid eljaras a
leggazdasagosabb, amikor ¢ldszor alkalmaztuk a desztillaciot, és sorosan kapcsolt
membransorra vezettilk a kolonna fejtermékét. Parhuzamos esetben is sikerillt elérni
ugyanazzal az Osszfeliilettel a megkivant ~elvalasztist, azonban iit a kisebb
membranmodulok miatt 2 membran beruhazisi koltsége joval tdbb, és az Osszkltség
legnagyobb részét mind a négy esetben ez teszi ki. Tovabba az is lathatd, hogy ilyen
betaplalasi Osszetételnél nem érdemes az elegyet rogion a membrinsorra vezetni,
ugyanis az azeolrép pontot desziillicié segitségével hatékonyabban meg lebet

kozeliteni.
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Flavonol 2,4-dioxigen4z néhany réztartalma szerkezeti és
funkcionalis modelljének vizsgalata

Goger Szabina, IV. évf. vegyészmémak hallgaté
VE Mérnoki Kar

Témavezet6k: Dr. Kaizer Jézsef tudoményos fémunkatérs
MTA-VE Petrolkémiai Kutatocsoport
Dr. Spefer Gabor egyetemi tanar
VE Szerves Kémia Tanszék

A névényvildgban elbforduléd flavonolok oxidativ gylribontasi reakcidjat az aktiv
helyen rezet [1], vagy vasat [2] tartalmazé flavonol 2,4-dioxigenaz enzimek

O. /(j
0, [ :I
(1)
-CO (())_H
0

katalizéliak (1).

Havonol 2,4-dioxigendz (Cu, Fe)
Az Aspergillus japonicus-bol elkiildnitett enzim rontgenszerkezete alapjan az aktiv
helyen taldlbato réz(Il)-ion koordindcios Svezete kétféle lehet: az egyik esetben hdrom

hisztidines nitrogén, mig a mésikban a harom hisztidines nitrogén mellett még egy .

glutaminsavbél szarmazé oxigén alkotja. Az enzimatikus reakcié soran szubsztratium-
¢s termék-enzim komplexck keletkeznek, melyeknek szerkezeti modellezésére
[Cu'(L)(f12)]C1O, és [Cu"(L)(0-bs)]CLO, (L: bpbna: bisz(2-piridilmetil)-benzil-amin,
6Me,bpbna: bisz(6-metil-2-piridilmetil)-benzil-amin, bpga: bisz(2-piridilmetil)-
glioxilsav, flaH: flavonol és O-bsH: O-benzoil-szalicilsav) dsszetételit komplexeket
allitottunk eld. Szerkezetiiket spektroszkdpiai (UV-Vis, IR) és rontgendiffrakcios
modszerekkel - jellemeztiik. Funkciondlis modellként a flavonolato-komplexek
dioxigénnel valé reakcidjat vizsgaltuk, és tanulmanyoztuk a reakciok sordn képz&d6
termékkomplexek katalitikus aktivitasat flaH oxigénezési reakcidjaban.

{1} Fusetti, H., Schroter, K.H., Steiner, R.A., van Noort, P.L, Pijning, T., Rozeboom, H.J.,
Kaik, K.H., Bgmond, M.R., Dijkstra, B.W., Structure, 10, 259-268 (2002)

[2] Bamey, B.M., Schaab, M.R., LoBrutto, R., Francisco, W.A., Protein Expression and
Purification, 35, 131-141 (2004)
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Vizoldhato, anionos porfirin higannyal alkotott SAT
komplexeinek egyensialyi, fotofizikai és fotokémiai vizsgalata

Valiesek Zsolt, okl. vegyész
VE Mérndki Kar

Témavezeté:  Dr. Horvath Otid tanszékvezetd egyetemi tandr
VE Altalanos és Szervetlen Kémia Tanszék

A biokémia egyik legjelentGsebb vegyiiletcsaladjat képezd porfirinek komplexei
kozill megkiilonboztetett figyelmet szentelnek az Ogynevezett ,sitting-atop”
szerkezettel rendelkezdknek, melyek kialakuldsaért — elsésorban — a fémion mérete a
felelds. Ezekben a kozponti atom nem képes a ligandum magjiba koplanrisan
beilleszkedni, hanem kissé afolstt katddik meg, mikdzben nyeregfeliiletté torzitja azt.
Ez a szimmetria jelentds csdkkenését és az egyik atlomenti pitrol-nitrogén-par
atellenes oldalrél torténd timadhatosaganak novekedését eredményezi. A sajitos
koordindcié kovetkeztében hatékonyabba valik a fotoindukalt, ligandumrd] fémionra
torténd elekironidtmenet, ami megalapozza katalizatorként vald hasznalhatosagukat a
fényenergia tarolasara megfeleld vegyiiletek képzésének koérfolyamataiban.

Az eddigi eredményeink igazoljdk a SAT vegyiiletek fotokémiai aktivitdsanak
nagysagrendekben mérheté novekményét a szabad liganduméhoz viszonyitva,
valamint a tapasztalataink alapjan egyszeri spektrofotometriai eljarast javasolhatunk
annak a kérdésnek a megvalaszolasira, hogy egy, a kritikus érték (80 pm) korili
radiusszal rendelkezd fémion normal vagy SAT komplexet képez-¢.

A higanynak mindkétféle t6ltési ionja bis-porfirin-szarmazékot is képzett,
melyekhez hasonléknak sem tanulminyoztdk még a fotokémiai viselkedését sem. A
két kiilonbozd toltésii fémion egy ligandummal alkotott vegyiiletének tulajdonsagai
eléggé hasonlitanak egymdshoz, s6t tobb eddig vizsgilt monoporfirinéhez is, igy a
SAT komplexeken belil is tovabbi szerkezetfiiggd csoportokat feltételezhetiink.
Ezenfeliill a dihigany(I)dikation két ligandummal alkotott komplexének ¢és a
higany(Il)ion 2:2-esének sajatsdgai kozott is fellelhetink egyezéseket: egyik
fénykibocsatisa sem mérhetd, illetve mindegyik fotoredoxi aktivitiasa kisebb a
monoporfirinénél. A Hg”'-ionok esetében még a Hg'sP, képleticl azonosithaté
komplex is eldallt, ami amogy a SAT metalloporfirinek targykorében a
legvizsgaltabbak kozé tartozott, csak dsszetételét illetden vitdk meriiltek fel a 2:2-es
ismeretének hidgnysban. Ez a forma sem fluoreszkal, de fotokémiai viselkedése
rendkiviilinek mondhaté a t6bbi eredmény titkrében.
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Néhany indolszarmazék vas(I1I)-mal alkotott vegyiiletének
vizsgalata Mossbauer-spektroszkopiaval

Kovics Krisztina, V. évf. vegyész hallgato
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Pr. Vértes Attila egyetemi tanar
ELTE Magkémiai Tanszék

A Fe(Ill} indol-3-ecetsavval (IAA) alkotott vegyliiletét A. A, Kammev és
munkatarsai vizsgaltak [1]. Az emlitett indolszarmazék az auxinok csaladjiba tartozd
ndvényi hormon, melyet a rhizoszférdban €16 baktériumok egy része is képes
eloallitani ¢s a novényi szervezet szamdra elérhetdvé tenmi. A Fe(IID-IAA
kolcsonhatas jelentds lehet a talajbeli Fe(IIT) mobilizalasaban, illetve fontos szerepet
Jjatszik az TAA enzimatikus lebontisaban.

Munkimban a Fe’" és az indol-3-karbonsav (ICA), indol-3-propionsav (IPA),
indol-3-butansav (IBA), triptofin (TRP) kozott lejatszodo reakeidkat vizsgdltam, A
Maossbauver-spektrumok felvételéhez az oldatokat cseppfolyds nitrogén segitségével
gyorsfagyasztottam (kvencseltem). Ez a folyamat, egyben, a szobahdmérsékleten

folyé reakcidkat is befagyasztotta. Az emlitett vegyliletek az IAA-val analog
szerkezetll, szintén anxinaktivitdst mutatd anyagok.

Az oldatmintdk elkészitésénél az [1] cikkben szereplé kortlményeket vettemi

alapul. A vizes oldatok spektrumaibol megallapithato, hogy a komplexek valoszintleg
dimerek és/vagy oligomerek forméjiban vannak jelen a rendszerben. Emellett az
ICA, TPA, IBA esetén a kiindulaskor kizdrélag Fe(Ill)-at tartalmazé elegyekben az
Osszekeverést kovetden jelentds mennyiségit Fe(I) figyelhetd meg; TRP az adott
korilmények kozott nem volt redukdlé hatdst. Vizsgaltam a reakci6 esetleges
fotokémiai aktivitasat is. A szilard komplexek Osszetételére elemanalizis eredmények
és Mossbauer-mérésck alapjan tsbbféle javaslatot tettem. :

A fenti eredményektdl azt véarjuk, hogy hozzijarulnak a redukcios reakcio
mechanizmusdnak — és egyben az enzimatikus auxinlebontds 1épéseinck — jobb
megismeréséhez.

{1] Kamnev, A A., Shchelovkov, A.G., Perfiliev, Yu.D., Tarantilis, P.A., Polissiou, M.G.,_

Journal of Molecular Structure, 563-564, 565-572 (2001)
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Réz-pirokatechinat komplexek eléallitasa és dioxigénnel valod
reakcioinak vizsgalata

Zsigmond Zoltan, V. évf. vegyész hallgato
VE Mérndki Kar

Témavezetdk: Dr. Kaizer Jozsef tndoményos fémunkatirs
MTA-VE Petrolkémiai Kutatocsoport
“ Dr. Speier Gébor egyetemi tanar
VE Szerves Kémia Tanszék

A pirokatechinek oxidativ lebontdsat oxigendz és oxidaz enzimek végzik, melyek
aktiv centruméban féként réz és vas fordul el6. Az emlitett folyamatok a

mechanizmustol fiiggden eltérd termékeket eredményeznek:

oH 0 _ o
@ —_— q Pirokatechin oxidaz (Cu)
“OH \ o)
E/:CO?H Pirokatechin 1,2-dioxigendz (Cu, Fe)

\ 2 -COH

(\COZH Pirokatechin 1,6-dioxigenaz {Cu)
CO,H
A reakciok lehetséges mechanizmusénak tisztazdsa, valamint annak eldﬁ-ntése
végett, hogy mi az a faktor, ami meghatarozza a szubsztrdtum oxiddciojanak
modozatét, egyszerli ligandumok felhasznalasaval pirokatechinato-réz-komplexek
elallitisat és oxigénnel torténd reakcidinak vizsgalatat thztik ki célul.

+
CiO
Ph—, —Ph H Ph—, /—Ph—| 4

N
O\C ) /Nj HCIO, O\Cu" y j
SN == /N
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loz | \02

Ligandumként eléallitottuk és karakterizaltuk a tetra-benzil-etilén-diamint (tbnen),
majd pirokatechindto réz (1) komplexeit ([CuH(tbnen)ﬂ\IOQCat)'},
[Cu”(tbnen)(NO,CatH)]C10,, NO,CatH,: 4-nitro-pirokatechin) képeztitk. Ezek utin
vizsgiltuk az emlitett komplexek reakcidit dioxigénnel ¢&s javaslatot tettiink

mechanizmusukra.
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Tobb amin-, illetve amidcsoportot tartalmazoé ligandumok
atmenetifém komplexei

Fonagy Barbara, V. évf, vegyész hallgato
DE Természettudomanyi Kar

Témavezeté:  Dr. Varnagy Katalin egyetemi docens
DE Természettudomanyi Kar '

Aminosavamidok (pamd, ppmnd, epmd) és két-, illetve négy amincsoportokat
tartalmazo szdrmazékok (pam, ppm) komplexképzését vizsgaltuk Cu(IT}-, Ni(II)- és
Zn(IT)-ionokkal oldategyensalyi és fotometrids vizsgdlé modszerekkel. Azt is
tanulményoztuk, hogy az amidnitrogén deprotonilédasa végbemegy-e a savamid-
fémion rendszerekben.

Az aminszdrmazékok (pam= 2-pirrolidinil-metinamin) vizsgilatai azt mutattik,

hogy a pam ligandum komplexképzbdési folyamatai és a meghatdrozoit stabilitasi

allandék j6 egyezésben vannak més diaminok (etilén-diamin) megfeleld 4llandbival. A
Zo(ll)-komplexeknél a pH emelésével végbemegy a koordinalddott vizmolekuldk

deprotonalodasa. A ppm (N,N‘-(bisz[2(S)-2—pirrolidinil—metii])—propén-I,3-diamin‘) :

ligandum esetén a négy nitrogén egyide;jti koordindlod4sdra van lehetbség.

Az amidszdrmazékok (pamd=2-pirrolidinil-metinamid, ppmd= N,N"-(bisz[2(8)-2- .

pirrolidinil-metil])-propan-1,3-diamid, epmd= N,N"+(bisz[2(S)-2-pirrolidinil-metil])-

etin-1,2-diamid) vizsgélatai sorén kideriilt, hogy mindharom rendszerben megtoriénik

az amidnitrogén deprotonalédisa a pH emelésével. A Cu(IT)-pamd rendszer esetén két
f:lvélé lépésben torténik meg a deprotonalédas, ezt spektrofotometriai mérésekkel is
igazoltuk. A Ni(Il)-pamd rendszerben a deprotondlédéssal geometriavaltis is
be‘kﬁvetkezik, az oktaéderes geometria siknégyzetesre valt, ez spektrofotometridsan
S?mtén Jjol kovethetd. A kétszeresen deprotonalédott komplexben a koordinAcié négy
nitrogenes: 2x(NH2,N-). A Cu(II)-, Ni(IT)- és Zn(Il)-epmd és ppmd rendszerekben is

végbemegy az amidnitrogén deprotondlédasa, harom csatolt kelatgyiirQ kialakulasa

jf?llemzf’)’ ez&-akret a rendszerekre. A négy nitrogénes koordinaciéji komplexek
kialakuldsa itt is megjelenik, és a ligandumok szerkezete jobban stabilizélja a
komplexet, mint a pamd esetében.

Az. an.lir'l— ¢s amidszdrmazékok vizsgilatibol az deriilt ki, hogy a 4 N-es
koordinacidja ligandumok igen stabilis komplexeket képeznek, még erdsen ligos
tartomanyban is.

KOORDINACIOS KEMIA TAGOZAT

Kiralis foszfonit ligandumok eléallitasa és alkalmazasa

enantioszelektiv homogénkatalitikus hidrogénezésben

Varga Tamds, IV. évi vegyészmérndk hallgato

VE Mérnoki Kar

Témavezetdk: Gulyds Henrik tudomanyos segédmunkatars

VE Szerves Kémia Tanszék
_ Dr. Bakos Jozsef egyetemi tanar
VE Szerves Kémia Tanszék

Homogén katalizisrél akkor beszéliink, ha a katalizator és a reagensek azonos
fazisban vannak. Elényei a heterogen katalizissel szemben, hogy enyhébb

korilmények kozott rendszerint nagyobb aktivitast és szelektivitast biztosit. Tovabbi

fontos jellemzdje, hogy a katalizator-komplex szerkezetének valtoztatasaval a

katalitikus sajatségok finoman ,hangolhatok”.

Haromértékii foszforvegyiiletek rodiumkomplexei szamos telitetlen szubszirdtum
hidrogénezését  katalizdljak. Kiralis ligandumok  alkalmazdsival prokiralis
szubsztratumok enantioszelcktiv hidrogénezése is megvalosithato.

gg e :g Y

Hy- illetve Hg-binaftol alapt foszfonitek

Munkank soran Hy- valamint Hg-binaftol alapti monofoszfoniteket allitottunk eld.

Igazoltuk, hogy a ligandumok elektronikus sajatsagai jelentdsen befolyasolhatok az
arilgylri szerkezetének valtoztatasaval. Vizsgaltuk  a ligandumok
rédiumkomplexeinek  katalitikus ~ sajatsdgait itakonsav-dimetil-€szier és (Z)-0-
acetamido-fahéjsav-metil-észter aszimmetrikus hidrogénezése soran. Itakonsav-
dimetil-észter hidrogénezésekor a legnagyobb enantioszelektivitast (87 % és 86 %) a
Hy- és a He[2,4-(CH30),CsHs] alkalmazasaval értik el. (Az eloallitott ligandumok:
jeldlése a binaftilegység és az arilgytird szerkezetének megadésaval torténik, pl. Hg-
[3,5-(CH3),CeHs]: okighidrobinaftol, 3,5-dimetilfenil, v&. abra.) (Z)-a-acetamido-
fahéjsav-metil-észter hidrogénezésckor a legnagyobb optikai hozamot (87 %) a He-
[2,4-(CH30),CHs] ligandum rodiumkomplexével kaptuk.




KOORDINACIOS KEMIA TAGOZAT
Biborsav-foszfataz enzim aktiv centrumanak modellezése

Jenei Zsuzsanna, V. évf. vegyész hallgatd

SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezetfk: Dr. Gyurcsik Béla egyetemi adjunktus
SZTE Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék
Dr. Kortvélyesi Tamds egyetemi docens .
SZTE Fizikai Kémia Tanszék
Dr. Hans Erik Melager Christensen egyetemi docens
DTU Kémia Tanszék

Mesterséges foszfoészterdz enzimek tervezése sordn célunk, hogy minél jobban .

Ipegkéiz-elitsiik a természetben eléforduld  enzimek szerkezetét, miikddési
me?hanlzmusét. A legnagyobb hatékonysaggal miikods természetes foszfodsztersz
enzimek aktfv centrumaiban két, esetleg hdrom fémion talalhato, melyek
egyii.ttmﬁkﬁdése eredményezi a hatékony hidrolizist. A biborsav—foszfatézok
§pec1f1kusan a foszfatészter kotések hidrolitikus hasitasdért feleldsek, AMalinos
jellemzgjiik, hogy aktiv centrumuk két fémiont (Fe(L)-M(II), ahol M(ID)=Fe(II),
Zn(IT), Mn(I1)) tartalmaz, .
Munkank sorin a biborsav-foszfatizok aktiv centrumat »lemdsolva”  olyan
modellpeptideket terveztiink, melyek fémkomplexei varhatéan képesek foszfitészter
Ifétések hasitdsdra. Ezen modellpeptidek megfelelé aminosavsorrendjének kialakitdsa
¢s fémion-koté tulajdonsigainak modellezése molekuladinamikai médszerekkei
tortént. Emelleti, az enzim aktiv kozpontjanak két fémet (Fe*, Zn** vagy Fe™, F ez’)
tartalmazo komyezetét és a ligandum bekétédésének jellegét is tanuIményoztuk., |
A tervezett molekuldk kéziil egy 24 aminosavbol 4116 polipeptidet (L7) a glutation
S-transzferdz (GST) ,,gén fiizids rendszer” segitségével eldallitottuk, majd tisztitottuk...
Ezen 1épések optimalizdlasara eljardsokat dolgoztunk ki. A fizids protei
szerkezetének meghatarozésahoz kristalyositsi kisérleteket is vé geztink. |
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Flavonol 2,4-dioxigensz néhany vastartalmi szerkezeti és
miikodési modelljének vizsgalata

Barath Gabor, IV. évf. vegyész hallgato
VE Mérmoki Kar

Témavezetdk: Dr. Kaizer Jozsef tudomdnyos fémunkatars

MTA-VE Petrolkémiai Kutatdcsoport
.. Dr. Speier Gabor egyetemi tanar
VE Szerves Kémia Tanszék

A novényvilagban eléfordulé flavonolok oxidativ gyiiriibontasi reakciojaért a
flavonol 2,4-dioxigenaz felelds (1). “

Flavonol 2,4-dioxigenaz (Cu, Fe)

Ezen enzimeknek eziddig két vallfaja ismeretes, az egyik aktiv centrumaban rezet
[1], mig a masik vasat [2] tartalmazd metalloenzim. A Bacillus subtilis-bol elkulonitett
protein esetében azt talaltdk, hogy katalizilja a flavonol oxigénezési reakcigjat, tehat
flavonol 2,4-dioxigenaz aktivitdssal bir. Az enzim vizsgélata sordn megallapitottak,
hogy az aktiv centrumban a vas vas(Il) és vas(Ill) formaban is megtalalhatd, tovabba
hogy a vas koriil harom hisztidines nitrogén ¢és egy glutaminsavbol szdrmazé oxigén
talalhaté. A vas aktiv forméjanak eldontése céljabol eldallitottunk harom vas(ILl)- és
ketté vas(Il)komplexet, melyek szerkezetét spektroszkdpiai modszerekkel (IR, UV-
VIS...) és rontgendiffrakciéval allapitottuk meg. Ezek utin vizsgaltuk az eldallitott
komplexek dioxigénnel valé reakcidjat, tovabba az enzimfolyamatokhoz hasonlo
rendszerck kidolgozasa céljabél az emlitett komplexek mellett, hirom, négy és otfogn
ligandumok felhasznalaséval is tanulményoztuk a flavonollal izoelekironos 2-fenil-3-

hidroxi-4(1H)-oxokinolin oxigénezési reakcidjat.

[1] Fusetti, H., Schroter, K.I., Steiner, R.A., van Noort, P.I, Pijning, T., Rozeboom, H.J,,
Kalk, K.H., Egmond, M.R., Dijkstra, B.W., Stucture, 10, 259-268 (2002)
[2] Barney, B.M., Schaab, M.R., LoBrutto, R., Francisco, W.A., Protein Expres. Purif, 35,

131-141 (2004)
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Kalkokarbonil ligandumok vizsgalata ciklopentadienil-mangsin-
karbonil modellvegyiileteken

Pongor Csaba Istvan, V. évf. vegyészmérndk hallgatd
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezets:  Dr. Sztaray Balint egyctemni adjunktus
ELTE Altaldnos és Szervetlen Kémia Tanszék

Dolgozatomban a CpMn(CO)3 , CpMn(CO)2CS és CpMn(CO)2CSe vegyiileteket
vizsgltam  ultraibolya fotoelektron-spektroszkopiaval (UPS). Felvettik az
alapvegyiilet (CpMn(CO)3) és a tiokarbonil komplex (CpMn(CO)2CS) az
irodalomban eddig még nem kézslt Hell spektrumadt, valamint a CpMn(CO)2CSe
eddig ismeretlen Hel és Hell spektrumat is.

A spektrumok asszignaldsit a Hell spektrumokb6l levonhatd jabb kisérleti
adatokra, és kvantumkémiai szémitisokra alapoztuk. Ennek soran CpMn(CO)3
esetében az irodalmival azonos eredményre jutottunk, a CpMn(CO)2CS spektrumanak
azonban 1j értelmezését adtuk.

Az gy nyert eredményekbél megallapithatjuk, hogy a kaikokarbonil ligandumok 7-
akceptor szempontbdl a CO—ot Jol helyettesitik, a szubsztitacié hataséra a Mn(d)-
CX(n*) palydk nem destabilizalédnak és nem is stabilizalédnak. Bebizonyosodott,
hogy a karbonil ligandummal szemben a tiokarbonil és szelenokarbonil m-donor
ligandumnak mondhato. Mig a CO HOMO alatti = palydja a komplexben is a
ligandumon lokalizalva talalhatd, addig a CS és CSe n palydjanak 4ifedése a kézponti
fématom palydival nem hanyagolhat6 el. A CO, CS, CSe sorban a o-donor jeileg
erosddik mivel szubsztitici6 hatdsara a Mn(d)-CX(o*) palyak destabilizalodnak.

A spektrumok asszignacidhoz a fotoelektron-spektroszképisban bevalt Koopmans-
elv mellett a DFT modszerek altal szolgéltatott Kohn—Sham pélyaenergidkat is
felhasznéltuk. Ennek elméleti hatterét csak néhany éve dolgoztak ki, és alkalmazdsara
a fémorganikus kémidban nem sok péida akad.

KOORDINACIOS KEMIA TAGOZAT

2-Fenil-3-hidroxi-4(1 H)-oxokinolin rézkomplexeinek eléallitisa
és oxigénezési reakcidinak vizsgalata

Csay Tamas, V. évf. vegyész hallgato
VE Mérnoki Kar

Témavezetdk: Dr. Kaizer Jézsef tudomanyos fomunkatérs
MTA-VE Petrolkémiai Kutatécsoport

Dr. Speier Gabor egyetemi tanar

VE Szerves Kémia Tanszék

-

A 2-fenil-3-hidroxi-4(1H)-oxokinolin (X: NH) izoelektrorios a 3-hidroxi—f.lavonnal
(X: O), melynek lebontasaért a flavonol 2,4-dioxigendz felelos (1): E?en en’zn'neknel;
ezidaig két véllfaja ismeretes, az egyik aktiv centl.'umél‘)an rezet_ [l]f Img a.maSJ’k Z;:fi
[2] tartalmazé metalloenzim. Ettd] eltéréen a 3-hidroxi-4-oxokinolin dioxigendz aktiv
centrumaban sem fémet, sem egy¢b kofaktort nem tartalmaz.

X W\/@
% o 0)
-CO o1
O

Flavonol 2,4-dioxigenaz (Cu, Fe)

A flavonol 2,4-dioxigenaz enzim szubsztratum speciﬁkuss::’xgénak V1;sgélata
céljabél  2-fenil-3-hidroxi-4(1 H)-oxokinolinatd-réz(l)- I&Iés rez(II)—ko_mpIeétla(k;t
([Cul(PPH;),(PhQuinH)],  [Cu"(PhQuinH),]  és [Cu .(bnl-apa)(Ph.QumI.-I)] .41,;
PhQuinH: 2-fenil-3-hidroxi-4(1H)-oxokinolin, bnbpa:.blsz(p.ﬂ’(ohl),—benzﬂ-annn), rmn
szerkezeti modelleket allitottunk ¢ld, majd diffrakcids l’:’:S ’spektr()s;'z%(o’plal
mé6dszerekkel — meghataroztuk szerkezetiiket. Vizsgaltuk tovabba az e]oallyltortt
komplexek oxigénezési reakcidit, meghatiroztuk a termékkomple.:xelf szerk.ez’etet ’eS-
teszteltik katalitikus aktivitisukat a 2-fenil-3-hidroxi-4-oxokinolin oxigénezési
reakcidjaban.

[1] Fusett, H., Schroter, K.H., Steiner, R.A., van Noort, P.1, Pijning, T., Rozeboom, H.J.,
Kalk, K. H., Egmond, M.R., Dijkstra, B.W., Struciure, 10, 259-268 (2002)

[2] Barn;y B.M., Schaab, M.R., LoBrutto, R., Francisco, W.A., Profein Expression and
Purification, 35, 131-141 {(2004)
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Réz(II) halegenidek rekaciéja 3,5-dimetilpirazol-1-metanoilal és
a keletkezett komplexek jellemzése

Magyari Jozsef, I1. évf. vegyész hallgaté
UE Természettudomanyi Kar

Témavezetdk: Dr. Mészaros Szécsényi Katalin egyetemi tandr
UE Kémiai Intézet :
Dr. Leovac Vukadin egyetemi tanar
UE Kémiai Intézet

A pirazolszarmazékok jo komplexképzok, amit elsGsorban a piridin jellegfi
nitrogén jelenléte biztosit. Amennyiben a pirazolgylir(i szubsztituensei donoratomot
tartalmaznak, ezek szintén részt vehetnek a kozponti atom koordinicidjaban, A
pirazolszarmazékok fémkomplexeinek széleskdri gyakorlati alkalmazisa miatt a
komplexképz8dési reakciokat befolyidsolé kisérleti kériilmények ismerete mind
elméleti, mind gyakorlati szempontbol jelentds. A reakciét befolyasold tényezdk
ismerete lehetBséget nydjt adott tulajdonsaggal rendelkezd vegyiiletek eldallitdsara.
Laboratérinmunkban évek ota vizsgaljuk a kisérleti feltételeket, elsbsorban a
fémionhoz tartozé anion valamint a pirazolgyfirli szubsztituenseinek hatisat a
komplexképzodési reakcidkra.

Jelen dolgozatunkban a 3,5-dimetilpirazol-1-metanol és a réz(il)-klorid valamint
réz(I)-bromid kozdtt lejatszodd reakcidban keletkezs termékek szerkezetét ég
termikus  tulajdonsigait vizsgaljuk, Osszehasonlitva ezeket hasonld pirazol-
szdrmazékok szerkezetével s termikus tulajdonsagaival,

A réz(Il) klorid és a 3,5-dimetilpirazol-1-metanol etanolos oldatiban lejatszodé
komplexképzodési reakcié soran az N-I pitrol-nitrogénatomhoz  kapesolédé
szubsztituens lehasad, és a reakcié terméke 3,5-dimetilpirazol komplex. Mivel a
halogenidionok hid-funkciét is betdlthetne , Jelenlétiikben gyakran polinuklearis
komplex képzddik. A réz(I)-klorid reakcidja sordn a ligandummal két féle, zold és
naranes szinii termék keletkezik. A z6ld szini kristdly Gsszetételét a [CuCly(3,5-
DMP),], képleitel irhatjuk le, ahol a 3,5-DMP 3,5-dimetilpirazolt jelol, mig a narancs
szindi termék binukledris (3,5-dimetilprazol)-komplex, amelynek Osszetétele a
[CuClLy(3,5-DMP)], képlettel jellemezhetd. A komplexben a kloridionok hidként kétik
0ssze a két kozponti rézatomot.

A reakcié lefolyssa réz(ID)-bromid esetében lényegesen eltér a réz(IT)-kloridnal
tapasztalttol. Ezesetben nem kovetkezik be a ligandum bomldsa, ami az anionok
Jjelentds hatdsara utal a komplexképzédési reakcickban. A réz(1l)-bromid reakcidjaval
binukledris 3,5-dimetilpirazol-1-metanol, (3,5-DMP-McOH), komplex képzdik,
amelynek dsszetételét a [CuBry(3,5-DMP-MeOH)], képlet mutatja.
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Klértartalmi benzolszirmazékok oxidativ és reduktiv
artalmatlanitasa vas alapu katalizitorokon

Moehl Melinda, IV. évf kdrnyezettudomany szakos haligaté
SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Haldsz J4nos egyetemi docens
SZTE Alkalmazott és Kaérmyezeti Kémiai Tanszék

A Kklortartalomt aromas vegyiileteket kedvez$ fizikai és kémiai tulajdonségaik,
valamint rendkiviili stabilitdsuk miatt na

gy mennyiségben gydrtoitak, és még gyartjik
napjainkban. Ezck a komponensek azonban jelent6s kornyezeti terhelést Jelentenek,
nagyfokii stabilitdsuk révén felhalmozédnak a taplaléklancban, és kifejiik toxikus
hatésaikat. Mivel helyettesitésiikre mé g nem taldltak megfeleld ve gytleteket, illetve az
eddig gyartott anyaggal is kezdeni kell valamit, égeten sziikséges artalmatlanitasuk
mielébbi megolddsa.
Az ¢l6lényekre kifejtett toxikus hatasaik révén a biol6giai lebontds nem valdsithaté

meg. A kémiai megoldisok kézil a termikus oxiddcié csak 1200 °C felett
alkalmazhaté, ami jelentds mértékben megdrigitia a technologist. Kémyezetbarit
megoldast  jelenthet azonban a katalititus  oxiddcid, vagy a  katalitikus
hidrodehalogeénezés.
A munkink soran killdnbozé szerkezetii (hidrotalcit, ZSMS5, MCM41, Si0, vagy
ALQ; hordozéra vitt, bauxit vagy vOrosiszap hékezelésével nyert) Fe-tartalmy
kataliz4torok Jjelenlétében, hidrogénatmoszféraban vizsgaltuk a modellvegyiiletként
alkalmazott mono- (CB) és a TCDD (dioxin) perkurzoraként tekinthet 1,2-
diklérbenzol (DCB) Aatalakuldsat, folyamatos 4ll64gyas reaktorban, 200-400 °C
hémérséklettartomé_nyban. A CB és DCB oxiddcidjat az emlitett katalizatorokon és
rendszerben oxidativ elékezelést kisvetden 10%-os levegdfelesleg alkalmazisa mellett
is tanulményoztuk.
A kiindulasi anyagok és a termékek analizisét gazkromatografi
mig a katalizitorok kristalyszerkezetének Jellemzést
modszerrel, hostabilitasukat termikus médon hatéroztuk meg.
A hidrodehalogénezés sorin a kivél6 kezdeti aktivitissal biré driga szintetikus
anyagok mellett a vOrosiszap eredetfi katalizator bizonyult aktfvnak, jelentésen
nagyobb élettartammal, igy alkalmazésa-hatékony kdrmyezetkiméls eljaras alapjat
Jelenti. A CB és DCB oxidacitja soran a viszont hidrotaleit eredeti katalizatorok
rendelkeznek nagy aktivitissal és ¢lettartammal, mar viszonylag alacsony

hémérsékleten is, ami szintén alapja lchet ezen vegyiletek komyezetbarat
artalmatlanitisanak.

as 1ton végeztiik,
rontgendiffraktometrias
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A szerin fotodegradacidja gerjesztett TiO, feliiletén

Baja Bernadett, IV. évI. vegyész hallgato
VE Mérnoki Kar

Témavezetdk: Dr. Horvath Attila egyetemi tanlér ’
VE Altaldnos és Szervetlen Kémia Tanszék
Szabéné dr. Bardos Erzsébet egyetemi adjunktus
~ VE Altaldnos és Szervetlen Kémia Tanszék

A titan-dioxid a fizikai és kémiai tulajdonsagainak klﬁs’zc'inhetﬁfn,a heter.ogéAn
fotooxidacids eljarasokndl a leggvakrabban haszr.@t katal}?atorokr .k(’JZE: @c;z;l;. o
modszer lényege, hogy katalitikus vagy fotokémiai rea!ccxc.)k,kal a vizben jele s;g
oldott komponensek oxidativ Gton eltavolithatoak. Az utdbbi t?ve-kl_)en‘egy}’cls tr;igy o
figyelmet forditanak a bioldgiailag aktiv molekuldk ,fqtoke,mlal v;zsga:cl ?. Az
orvostudomanyban elterjedtek a kitlonféle sugé‘rkezelf’:sa modszc?re:k: eze.rt on o
tudni, hogy a szervezetiinket felépitd anyagolf Ga ’fehelje}(e,t felépitd aminosaval
hogyan viselkednek a kiilonb6zd hullémhosszﬁsagtrl fefly hatasa}ra. . .

Kutatémunkam soran a szerkezetileg hasonld haromr aminosav (alamn,, sze}rln,
fenilalanin) heterokatalitikus fotooxidacidjat \'n'zsgélom. Celom,"annak melg)hzlafogtasa,
hogy a funkcios csoportok hogyan befolyasoljak a szerves3 vegyliletek ff)to 0 , asb .l )

A fotoreakciot egy specidlisan kialakitottj_ 3 dm’ hasznos ’te.rff)gat:id f;) 50
cirkuldciés, ipari folyamatok modellezésére 31s all:ialmas fo‘ca:.)k’ern'mx1 redm(;;‘ Eil
végeztem (betaplalt levegd sebessége: 40 dm /h," T102" n}ennylsege. A kf%/ ér.ZéSi
gerjesztés 40 W teljesitményii Tungsram fén?/csovel tortent,’ @fl}m:l isug o
szinképe 350 nm-nél mutat maximumot. Az aminosav koncentracidjat fluoreszce

5 £ m meg. .
moiﬁgﬂiﬁﬁﬁ; a sferin fotooxidaciojat tanulményoz{tam l?egl.lSSf. P25 .Tri()z
katalizétoron. Megéllapitottam, hogy a vegyiilet fotobomlasat a félvezetd katalizator
' 3 2riékben megndvelte. '
Jelefififﬁ;y pH-ja je?::lnt(’isen befolyasolja a fotoxid:icié sebességét. A.szerln
fotokatalitikus bomldsa 6-9-¢s pH tartoméanyban kcdvezmenye-zett_ Az aminosav
eloszlasgorbéjét figyelembe véve megallapitottam, hogy az ikerionos forma a

iv ré ke. ‘ o
fOt(;zalsE;Io;iZ:I;Zhol hidroxilgytk-befogo és‘ benzolfil}opr.’szupero%ﬂd—gﬁok?rlil(?;
befogé alkalmazisaval kimutattam, hogy zikszenn fotoxidacigjaban a hidroxilgyd

id-gydkanion fontos szerepet jatszik. .
Sm?::ﬁfié?;zﬁ:;? 1211 s;erves veg;ilejt fotolizisét fémmel modositott TiO, katalizator
feliiletén.

137




KORNYEZETI KEMIA ES KORNYEZETTECHNOLOGIA T4 GOZAT

Virhatéan kornyezetbarat komplexképzé ligandum
oldategyensiilyi vizsgilata

Horvath Liszlé, V. évf, vegyész hallgatd
SZTE Természettudoményi Kar

Témavezeték: Dr. Labadi Imre egyetemi docens
SZ.T’E Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék
Szilagyi Istvan doktoréns
SZTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

stabilitissal vagy szelekti*:fit’ i .
) assal rendelkezik, FE vl .
dimetiléntriamin _ . Ennek jegyében keriilt
etlleninamm tetraecetsav (DMTTA) kifejlesztésére, amely az EDTA-h. o ?
szerkezetii vegyiilet. - Amely -hoz hasonl¢
Munkank :
vizsgdlati cs*l,cufam 'a DMTTA oldategyensalyi tulajdonségait tanulményoztuk
meghath Odszerként a pH-metriai titraldst alkalmaztuk. Méréseink soré,I;
képzett rli) 1a D-MTT{.& protf) nalédasi allandéit, illetve vizsgatuk a réz(IT) ionnal
proton’l'd?n"lp ;zlxemek Osszetételét, és szdmoltuk azok stabilitasi allandéit. A
alodasi allandok értékeit a Sy i e ' )
s perquad, mig a stabiljtdsi 4 5
Szm('ljlltogep.es programok segitségével hataroztuk meg, sl dllanddkat a Fsequad
éuan;zf(e_ggzskent, elmondhatjuk, hogy az 4ltalunk mért DMTTA protoné]rédasi
rendsyer Je gYez;St mu.tatn:clk az EDTA megfelcls pK értékeivel. A réz(1)-DMTTA
Osszelételé gyensuly vizsgilata sordn megdllapitottuk a keletkezs komplexek
) eke Et’ lluetve stabilitdsi dlland6ik szamérieket. Meghathroztuk a k’p "g
reszecskek eloszldsst a pH figevényé wXet épztdd
yében, vala . e
komplexek lehetséges szerkezetére, mint javaslatot tettiink a képzods

1 H -
1] ‘enneken, L., Nértemann, B.,J Chem. Technol Biotechnol | 73, 144-152 (1998)
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Peszticidek fotodegradiciés mechanizmusanak elemzése és
Iehetséges biologiai hatdsdnak modellezése

Virag Diana, IV. évf. biologia-kérnyezetvédelem szakos hallgato
EKF Természettudomanyi Kar

Témavezetok: Dr. Kiss Attila tanszékvezeto foiskolai docens
EKF Biokémia és Molekuléris Bioldgia Tanszék
“ Dr. Naar Zoltan féiskolai tanar
EKT Novénytani Tanszék

Az altalanosan alkalmazott peszticidek fotokémiai bomlisi folyamatairél, a
bomlastermékeik szerkezetérél, és azok biologiai hatisardl jelenleg igen kevés
informacié all rendelkezésre, igy kutatasaink f& célkitlizése a mindennapi
gyakorlatban is széles korilen felhaszndlt 4 killonbdz8 tipusd ndvényvédoszer

fotolitikus bomldsi mechanizmusanak megismerése, a koztitermékek azonositdsa és

toxicitasinak a vizsgélata. , :

A vizsgalataink soran specialis UV- fényforrist, UV- spektrofotometriat é¢s GC
méréseket, valamint GC/MS technikat alkalmaztunk

A karbendazim fotodegradacioja soran hamar keletkezik metilvesziésen keresztiil
2- benzimidazol-karbaminsav, majd a C-N kotés szakadasa kdvetkezik be.

Az acetoklor bomlasa esetében két degradicids alternativa jelent meg: etilcsoport,
illetve klér-szubsztituens leszakaddsdval indulhat a folyamat, majd az acetil-csoport
lehasitiasa, N-demetilezddés és etilvesztés kovetkezik be. '

A simazin bomlisa UV fotonok hatasdra két parhuzamos reakcidiiton mehet
végbe: kloro-csoport leszakaddsival vagy N-demetilezOdéssel, amit klérvesztés,
illetve 1épcsizetes etilvesztés kovet.

A Klorpirifosz fotobomlasa egy kloro-csoport leszakadasaval vagy egy etil esoport
leszakadasdval inicidlodbat, Tovabbi fotoimpulzusok hatdsdra Gjabb Kklor-
szubsztituensek és etil-csoportok lehasadasa ment végbe. :

Az igen eltérd szerkezetl anyagok esetében nagy mértékii eltérés mutatkozik a
fotodegradacio kinetikai lefolyasaban, igy az egyes molekulék egyedi szerkezeti
sajatossagainak nagy szerep jut a fotolitikas stabilitas biztositisaban.

Mikrobiolégiai vizsgalataink sordn az alapvegyiletek, és a bomlastermékek
bioldgiai hatdsat vizsgiltuk 3 gyakori talajmikroorganizmussal, melyek jelentos
érzékenységet mutattak. Megallapithato, hogy a peszticid-bomlastermékek jelentdsen
modositjak a talaj mikrobiota dsszetételét.
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»Purge and trap” minta-elékészitési médszerek
dsszehasonlitdsa aromas szennyez6k meghatarozisira talajbél

Angyal Vilmos, V. évf, vegyész hallgat6
ELTE Természettudoményi Kar

Témavezeiék: Dr. Torkos Kornél egyetemi docens
ELTE Altaldnos és Szervetlen Kémiai Tanszék
Rikker Tamas gazkromatografia részlegvezetd
Dr. E. Wessling Kémiai Laboratérium Kfi,

A kémyezetbe keriils kbolajipari termékek szennyezhetik a talajt, a felszini &

szin alatti vizeket, valamint a levegbt. Mivel szamos er8sen toxikus komponenst
tartalmaznak, melyek vesz€lyeztethetik az emberi egészséget és az Okoldgiai
rendszercket, ezért a kérnyezeti elemek szennyezésének felmérdse napjainkban
kulesfontossag. Talajbél illékony aromds szénhidrogének meghatirozisara purge
and trap” eljarast ajanlanak, mely hazankban is egyre szélesebb korben terjed.

Az Ol Eclipse 4660 tipusi ,purge and trap” (P&T) késziildk magyarorszagi
forgalmazéjanak megbizisabdl a miiszer alkalmassaginak feltérképezése, valamint
talajok oldészeres minta-cl6készitésének optimaldsa voit célhnk. A kidolgozott
oldészeres eljaras Osszchasonlitisra keriilt a masik elterjedt talaj elékészitesi

A szuszpenzids minta-el6készités sordn a bemért talajminishoz szervesanyag-
mentes vizet és magneses keverbbabit adunk, Talajszuszpendalé feltétte]l ellgtott
~Purge and trap” késziilékbe helyezziik az edényt, majd a mérérendszer folyamatos
kevertetéssel szuszpenzidt képez, mikézben nagytisztasagl gazt buborékoltat 4¢ rajta,
majd ezt kéveti a gazkromatografiss tdmegspektometrias (GC-MSD) analizis. A
minta-el8készités kimutatdsi hatéra 5 ug/kg (5 ppb).

Az oldészeres minta-elékészités sordn az ismert tSmegi talajhoz metanolt
adagolunk, majd ultrahangos fiirdében extrahaljuk. Ezutin az extraktum letisztult
1é5zéb6l mintdt vesziink, &s azt Szervesanyag-mentes vizzel buborékmentesen
feltsltjiik. Ez a vizzel higitott extraktum keriil elemzésre a kapesolt »purge and trap”-
gézkromatogré.f(GC)—t('imegszelektfv detektor(MSD) rendszerrel. Ez a technika
specidlis feltétet nem igényel. A minta-elékészités kimutatasi hatdrit az irodalomban
szerepld 200 ug / kg (200 ppb)-hoz képest az optimélasnak kiszonhetéen 5 ug / kg-ra,
az egeszségligyi hatdrérték tizedére vittem le.
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Klortartalma C,-szénhidrogének lebontészf peroxon elj firassal.
Ti- és Fe-tartalmii mezopodrusos katalizitorok hatasa

Csaté Anita, V. évf. kornyezettudomany szakos hallgatéd
Hervath Katalin, V. évi. kornyezettudomany szakos hallgato
SZTE Természe_ttudoményi Kar

0 A A termi docens
smavezeté: | Dr. Haldsz Janos egye ns ,
e SZTE Alkalmazott és Kornyezeti Kémial Tanszék

A C,-szénhidrogének atmeneti termékként (diklor-ctan) ¢s old(’)szerkénth(tnklljr—
s - r r iid a
etilén ;erkléruetilén, tetraklor-etan) széles korben haszndlatosak de képzédhetne

. . qeiként s,
klorozassal — torténé  fertdilenitési  folyamatok — melléktermékeikén

i i - és
Egészségkarositdak, {gy a levegbbe vagy a vizekbe kerilve (X VOC u;zennmjfger;
jei:ntﬁs komyezetkarositast okoznak, ezért kivonasuk, drtalmatlanitisuk a

6 etvédelem egyik fontos feladata. L
korfll}e(;:j; Iebontésui kornyezeti homérsékleten csak nagyhatékonysagn oxidacids

. i - . caviittes
modszerekkel iehetséges, ezek egyike a peroxon elj?lI,EtS, ami o'zo’n eslflzplz nig;zben
alkalmazasat jelenti. A peroxon eljards batékonysiga katalizitorok jele :

. . . ’ :

i it vizsgh 4 tifémeket (Fe, Ti) tartalmazd mezopéruso
dvelhetd, ezért vizsgaltuk az dtmene et ( mezopo
?I\(;IVCM—41 SBA-15, hidrotalcit, hbkezelt vordsiszap) anyagok hatasat X-VOC

’ * ’ r - I3 rr - 4 rre Iball'

1 levegd (oxigén) vizes kozegl oxidacioia . S
tartimll(la{c:izitogmiftﬂgat az irodalomban leirt moédszerek szermt‘ smnte:tlzlafl‘.rll;k3
rontgendiffrakcios, adszorpcios, infravﬁrés—spektroszkc’);.nal e,S 'tenmkus analitikai
médgszerekkel hatdroztuk meg jellemzé fizikai-kémiai tula]donsagl(elfll%a;;. e e

A AZ1S0 14 kivetésére alkalmas sérleti berende
A haromfazisi reakcibrendszer kaln L s
paramétereinek meghatirozasa sordn tdbb elrendezést is tes.zfeiflmkr, a le?’he‘ztzt
¢ oldds bizonyult. A kilépé gaz analizis
konyabbnak a buborékreaktoros meg , s UV socht
A afias 1 toertilk, az oOzontartalom megha
gazkromatografids dton vég , oniarta eehatirozs
1at, mi Srésére jodometrias médszert alkam .
rofotometriat, mig a H,O, mérésére jo ert alkamaztur .
igé jatszodd Ireakcidban a mar képzddd o6zon
Az oxigénnel lejatszodd model an Epzt G 2 e
génperoxidgegyﬁttes jelenlétekor (peroxon eljaras) 90% ﬁ?lottl konverzid érhetd el,
katalizitorok jelenléte ezt mérhetd mddon mar nem belfoly%solt:t. sailtainkban @
) oritlmé Hlezd, levegovel végzett v '
A wvalés korilményeket que , 1o , : galata :
katalizatorok jelenléte mindegyik modellvegyiiletnél az eredeti 15-20_/0‘tczstk0$r;1;;?
jelentds novekedését eredményezte. A Ti-tartalmu m%agTObX al;g;aass ;Iilnteﬁku;
ot Ti- 15 jelenictében € el.
a legnagyobb konverziot Ti-SBA et  dr _
katal?;étijr[()k melleit azonban hatasosan alkalmazhaté a hdkezelt vorosiszap 1s.
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Keményit6 bazisa anionos flokkulalészerek fejlesztése
Meiczinger Ménika, okl. vegyészmérnsk
VE Vegyészmérnoki Kar

Témavezetok: Dr. Marton Gyula egyetemi tandr
VE Vegyipari Miiveleti Tanszék
Dr. Dencs Béliné egyetemi adjunktus
VE Vegyipari Miiveleti Tanszék

Az iparban és a szennyviztisztitdsban alapveté miivelet a sziirés és filepités. A

folyamat elésegitése érdekében flokkulalo- és  koaguldloszereket adagolnak a
kezelendé elegyhez. Az eljdras soran keletkezé iszap mindig is gondot okozott az
Uzemeknek, hiszen szigori komyezetvédelmi eldirasoknak megfeleléen kell
ethelyerni, esetleg megsemmisiteni a keletkezett iszapot. Nem mindegy, hogy a
kormyezetet terhels, szintetikus polielektrolitokkal vagy kérnyezetbarit, Gn. | zold”
flokkulaloszerekkel oldjik meg ezt a problémit.

A Veszprémi Egyetem Vegyipari Miveleti Tanszékén kifejlesztettek az
ivOviztisztitisban  alkalmazhats, a keményits6  modositdsaval  1étrejoves
flokkuldlészereket. A keményitélanc monomerjein tallhaté hidroxil csoportok egy
részét ionos finkeids csoportokkal helyettesitve polielektrolitok allithaték el.

A keményftd médositisa a reagensek Osszekeverésébél és hokezelésébsl —
reagaltatasabol 4ll. Ennek soran foszfatcsoportok  épiilnek be a keményits
szerkezetébe. Sajnos a htkezelés a keményitd degradaci6jéval jar, viszont a megfeleld
reakcidsebesség eléréséhez szilkséges. A reakcionak Ggy kell lejatszédnia, hogy
lehetdség szerint ne roncsolédjon a keményité polimer szerkezete, és minél ionosabb
vegyiiletet kapjunk. Feladatom az volt, hogy megtalaljam a lejatsz6d6 reakci6
optimélis koriilményeit.

A Kkisérletek sordn valtoztattam a reakciokdzeg pH-jat, a bevitt foszfatsé
mennyiségét, a hdkezelés idejét és hémérsékletét. A szarmazékot oldatba vittem,
vizsgiltam a keményitdszarmazék iilepitképességét, toltésstirliségét, valamint
molekulaméretét. Az tilepitbképességet egy tanszéki, sajat fejlesztésti teszttel, a
toltéssilirtiséget kolloid-titralassal hatdroztam meg. A molekulatbmeg  eloszlast
méretkizarisos  folyadékkromatografidgval  &s tobbszogli  1ézer  fényszérasos
detektaldssal hatdroztuk meg. A kisérletsorozat veégén alkalmam nyilt gyégyszeripari
szennyvizen kiprébalni = az  eldallitott  flokkulalészerek koziil a legjobb
tulajdonsagokkal rendelkezéket. A mar ipari koriilmények kozott alkalmazott
flokkuldloszerhez képest sikertilt jobb  tulajdonsagokkal rendelkezé terméket
elééllitani a reakcidkoriilményck megfelelé valtoztatasival,
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Csapadékokban talalhat6 szervetlen szennyezik meghatarozasa

Szirmai Georgina, IV. évf. anyagmémok hallgatd

ME Miiszaki Anyagtudomanyi Kar

TémavezetSk: Dr. Emmer Janos egyetemi docens
ME Kémiai Tanszék
Dr. Raisz Ivin egyetemi docens
ME Kémiai Tanszék

-

Munkdnk célja a csapadékokban taldlhaté szervetlen szennyezék meghatirozasa,
5 ald hatdsuknak megismerése.
kOf[f;YZZ;;? ‘iidézzakban tobb alialommal vettem esd mintz’it Biik?(szentkeresztefl .és.
komyékén, valamint sikerilt szert tennem egy meglehet.osen ritka 1:11etef)r010g1a1
jelenségbdl szérmaz6 csapadékra jég formdjaban, Miskole belxiarosal3an. A
mintavételezés kézi mintavevdvel tortént kiilonbozéd helyeken: szabad téren, fik alatt,
AhoL.
eresgglsj;irgaﬁfimékban talalhaté fobb ionok meghatarozasa (CI, NOg_,-N02-, 8042",
Na', Mg2+, és Ca*") HPLC analizissel és titralasos modszerrel, \’fala{n:nt a pH és
vezetoképesség mérése, hogy képet kapjunk a mintik pontos ésizetetelerol. .
Megallapitottuk a kiilénbozé mintadkban levo szennyez.oany’agok m.f.:nflylsege
kozotti eltéréseket. Az iddjaras szabta Kkorlatok miatt a nnntave'telek kozottr, hori
kevesebb, hol tobb id6 telt el. Bizonyitdst nyert, hogy az egyes mintdkban tal’aﬂfato
szervetlen jonok koncentracioja hosszabb es6zésmentes idoszak utdn nagyobb értéket

mutat, mint a csapadékos id6szakban.
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Titandt nanocsévek szintézise és Jellemzése

Horvith Endre, V. évf, kornyezettudomany szakos hallgaté
SZTE Természettudomanyi Kar

Fémavezetdk: Dr. Kiricsi Imre tanszékvezetd egyetemi tandr
SZTE Alkalmazott és Koérnyezeti Kémiai Tanszék
Dr. Kénya Zoltin cgyetemi adjunktus
SZTE Alkalmazott és Kérnyezeti Kémiai Tanszék
Hodos Maria doktorans
SZTE Alkalmazott és Komyezeti Kémiai Tanszék

A szervetlen nanocsovek a nanostruktirik jeles képviseldi, melyek érdekes
tulajdonsagokat és szamos felhasznalasi lehet8séget rejtenck. Titandt nanocsveket
szintetizaltunk hidrotermalis eljarissal. A szintézis paramétereinek valtoztatisaval a
nanocsévek  képztdési mechanizmusat, valamint az optimalis  képzddési
kortilménycket szerettiik volna meghatirozni. Eredményeink alapjan kijelenthetjiik,
hogy az optimalis szintéziskoriilmények a kovetkez6k: 2 g titdn-dioxidhoz 140 m] 10
M NaOH-t mértiink, majd hdrom napig 130 °C-on szarits szekrényben kezeliiik.
Energiafelhasznalds csokkentés céljabél eiméletileg mar egy napos szintézis is
elegendd, mert fajlagos feliiletben nines eltérés, csupdn a jellemzo porusméret csdkken
néhany A-mel harom nap utén. A szintézis hémérsékiet valtoztatdsa soran azt
tapasztaltuk, hogy 90 °C-on részlegesen alakulnak ki a nanocsovek, és 110 °C mar
elegendd a kialakulasukhoz. 150 °C és 170 °C alkalmaz4sakor szintén nanocsévek
keletkeztek. Ebben a szintézis sorozatban a 150 °C-os minta produkélta a legnagyobb
fajlagos feliiletet. A szintézist dontéen a NaOH koncentricio hatdrozza meg. A
kiindulési titdn-dioxid teljes atalakulasihoz sziikséges legalabb a 10 M NaOH
koncentracié, kevésbé koncentralt oldat hatdsara ugyanis at nem alakult szemcsék,
lapok, részlegesen felcsavarodott csdvek maradnak a mintdban. Téményebb, 15 M
NaOH alkalmazisakor szintén fel nem csavarodott csvek jelentek meg a mintaban, A
Jelenségnek két oka lehet. Az egyik, hogy a 15 M NaOH gatolja a teljes feltekereddst.
A’ misik, hogy a csdvek kialakulnak ugyan, de a folyamat sordn a 15 M NaOH
hatasdra részlegesen kicsavarodnak. Az optimalis szintéziskoriilmények kozoit
elGallitott titanat nanocséveket dtmeneti fémekkel és szulfidjaikkal modositottuk, s igy
kiilonleges szerkezeti, spektralisan érzékenyitet, nagy fajlagos feliiletti, elméleti
sikon hatékony fotokatalizatort 4llitottunk elé.
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Aluminium oxidon kialakitott reflexios szenzor amménia gazra

Markevics Akos, I évf. kémia tanar szakos hallgato

PTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Kovaes Barna egyetemi docens

PTE Altalanos és Fizikai Kémiai Tanszék

Az optikat szenzorok olyan eszkozok, amelyek optikai tulajdojl*:lséga,u’ eg;;
kivalasztott vegyiilet vagy ion jelenléte esetén megvéltogn?k. Arszenzor krlalakxtasa’Fc,)
fiiggben a mért optikai paraméter lehet tdbbek ko,zott' fenyel.nyeles: reﬂei;i(;,;
fluoreszcencia, torésmutatd. Optikai erzékelGket kﬁlﬁnfele' 1?,1%(?1( klmutatas:cl mf: ,e
gjfalcran alkalmaznak gazok, igy az ammoénia géz koncentriciojanak meghatirozaséra .

15. r b I
Az ammonia mérése kornyezetvédelmi szempontbol is fontos feladat. Szémos

olyan enzimreakcié¢ is ismert, amelynr(lz? véft?méke ammomnia, igy egy optikai
oniacrzeékeld bioszenzorokban is alkalmazhato. - .
amfz; optikai szenzorokban a jelvaltozas egy megfel'el(’ien kialakitott Fe’hali{y nn'kron
vastagsagi polimer filmben kovetkezik be. A ploluTlerek a.lkalme’lzasan?i SZE(IIJJ”lOS
¢l6nyos tulajdonsagai mellett korlétai is vannak: a lagyltqtt polimer retegiak f)rege f:se,
zsugoroddsa miaft tulajdonsdgai jelentdsen valtoznak. Igy a s’zenzor erzgkegyseg?,
valaszideje és kalibraciés paraméterei is megvéltgznff.k.. Ezel:t ,mechamkallag és
kémiailag stabilabb kozeget kerestiink optikai ammonia ’k_llfe_] Iesztf:s§hez. ' g
Vizsgalatunk sordn elektrokénuai Gten eloxalt aluminium feliiletet alaklto,ttt'mk ’I.
Az eljards sorin pordzus oxidfilm keletkezik, mely alkarlr’nets az amm’oma ’ gaz
detektalasara szolgdlé indikator adszorpcidval tﬁrt_énc’:’r rogzitésére. A festés utan a
porusok elzardsara kiilénboz6 apolaros anyagokat alkah,naztlmk: N o
Méréseink soran meghataroztuk a szenzor készitésének optimalis ;r)’arametf:relrt,.a’lz
anodos -oxidalas, az immobilizalis idealis korilményeit. Ezt kdvetben %(ahb}‘a’(r:los
gbrbéket vettiink fel, megmértiik a maximalis jelvéltozésokat,' és arv.alaszrldoket
kiilénbozd madon készitett érzékel6k esetében. Beszamolunk a kuﬂutaftam'hata’l’rrfil, a
reprodukalhatosiggal, és a szenzorok éiettartamé\.’al ks.i%)csolatos'erf':dmcny’em’krol” 1§.1
Az 0j tipust érzékel6 elénye, hogy az aluminivm j6l reﬂefktal, 1gyaz érzékeld ]e f:‘
megfelel6 fényforras (1ézer) alkalmazasa esetén t6bb km-es tavolsaghdl is olvashatova

vilhat,
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Szuperoxid-gyokanion képzédésének vizsgalata gerjesztett TiO,
félvezet6 feliiletén

Mézes Jozsef, 111 évf. levelezd kémia tandr szakos hallgat6
VE Tanarképzd Kar

Témavezetd:  Szabéné dr. Bardes Erzsébet egyetemi adjunktus
VE Altalanos és Szervetlen Kémia Tanszék

A napjainkban fokoz4d6 ipari termelés nem kivanatos mellékhatdsaként keletkezd,
a természetben nchezen vagy egyaltalin nem lebomld vizszennyezk
mineralizaci6jra a nagyhatékonysagli oxidacios eljarasokat alkalmazzdk. Ezek kozé
tartozik a heterogén fotokatalizis, melynek lényege a vizben jelenlevd oldoit
komponensek oxidativ dton t5rténd eltavolitisa. A fotokémiai tisztitdsi mddszerek
egyre nagyobb mértékben nyernek alkalmaz4st, hiszen a szennyezések szamos esetben
a természetben is fotokémiai reakciéban bomlanak le. A félvezetd tulajdonsign TiQ,-
ot széles koriien alkalmazzak fotokatalizitorként. A TiO, tartalmd fotokatalitikus
rendszerckben lényeges folyamat a gerjesztés hatdséra keletkez6 elektronok és Iyukak
reakcioja a félvezetd felilletén adszorbealt oxigén és vizmolekulskkal. A termékek: a
szuperoxid-gySkanion ¢s a hidroxilgysk nagy hatékonysagl oxidalészerek, melyek
elindithatjdk a szerves szubsztratum fotooxidacidjat. ' A luminolt régdia haszndljdk
kemilumineszcencids indikatorként. A redox folyamatban a luminol a szuperoxid-
gydkanionnal reagélva inaktfv termékké alakul, mely fényt sugdroz. Munkidm soran a
luminol  alkalmazasival vizsgiltam a szuperoxid-gySkanion  képz6édésének
koriilményeit a fotokatalitikus rendszerben,

A fotoreakcidt egy specidlisan kialakitott, 3 dm® hasznos terfogatti, belso
cirkufdcids, ipari folyamatok modellezésére is alkalmas fotokémiai reaktorban
végeziem, (betdplalt levegh sebessége: 40 dm’/h, TiO, mennyisége: 1 g/dm’®). A

gerjesztes egy 40 W teljesitményii Tungsram fénycsével tortént, melynek kisugarzasi -

szinképe 350 nm-nél mutat maximumot.

Megallapitottam, hogy TiO, tartalmii lugos luminol oldat megvilagitasakor 481
nm-en emittald stabil részecske keletkezik. Munkam sordn részletesen vizsgaltam a
luminol fotolizisét kiilonbdzé6 pH-jn reakcioelegyekben katalizdtor jelenlétében és
anelkil. Gyokbefogok alkalmazdsival bizonyitottam, hogy a 481 nm-en emittald
részecske a luminol egyszeresen deprotonalt formdja, a szuperoxid-gydkanion és a
hidroxilgysk reakcidjaban képzédik. Tanulményoztam a szuperoxid-gyokanion
képzédésének sebességét kiilonbozd TiOy-okon és azok eziisttel moddositott
valtozatain.

itbd i gzilardfazisi ioncserével, specialis
e e o szubsztiticioval eldallitott Fe-ZSM-5 voltak. A
katalizatorok jellemzésére a fémiontartalom s a BET-feliilet megha..tréroz”ésa’ mellfett
termikus analizist hasznaltunk, a szerkezet stabilitdsat pedig’(reak’cm elott és utdn)
rontgendiffrakciés mérésekkel kovettik. A reakciokat -afamlas,os rendszel’:bejn
jatszattuk le, a kiinduldsi anyagok és a termékek elemzése gazkromatografias
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Klortartalmi C2-szerves vegyiiletek hidrodehalogénezése Fe-
ZSM-5 katalizatorokon

Karacsony Csilla, okl. kémia tanar

SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezets:  Dr. Haldsz J4nos egyetemi docens

SZTE Alkaimazott és Kornyezeti Kémiai Tanszék

A kétszénatomos, klortartalmi szerves vegyﬁléte_l;et kedvezd fulajdonséga’ik _m.iatt
az iparban jelentds mennyiségben gydrtjak és széles korben hasznélatosa_k. Ke}’maﬂa,g
ellenalloak, nagyfoki stabilitas jellemzi Oket, azonban éppen e tula]donsag%ﬂ_(bol
kifolydlag jelentds kornyezetszennyezd agensek. _Munk‘am spran ai 'kat'tlht’]kus
hidrodehalogénczést vizsgaltam, mely egy potencidlis atalakitasi lehetoség értékes,

hasznosithaté termékekkeé. ’ o
A Xkatalitikus hidrodehalogénezési folyamatokban a klomhnu 'szeriveg’yulet
kozepes hémérsékleten (250-400 °C-on) hidrogén vagy' hidrogénezd rfxgenf,
jélenlétében hidrogén-kloridd4, szénhidrogénné, illetve az iparban l}asz?osnhato
Klortartalmi  vegyiiletekké bonthaté le. Modellvegytletként a kétszénatomos
ikloreta ¢ izatorok Na-ZSM-
ikloreté E) és az 1,1,2-trikloretant (TRI) basznaltuk. A katalizatoro M-
trikloretént (TCE) és st

joncserével, - illetve izomorf

analizissel tortént. N
A mérési ercdmények alapjan megdllapitottuk, hogy az adott katalizatorokon

hasonlé feltételek mellett a TRI lényegesen nagyobb mértékben alakult at, .IEI'Ilt a
telitetlen TCE, ami véleményiink szerint az olefinmolekula erds adszorpcm]afla.’k
tulajdonithaté, ami az aktiv centrumokon jatszédik le, ¢s igy ezek blokkolasat
eredményezi. , , o
A gyengébben adszorbealédd TRI atalakulasa soratn‘crsak.re§zleges dekloro”zas
jatszodik le, tobbféle termék képzddik, azaz a szelektivitas k1.c;31. ,A legke.dvezobb
eredményeket a szilardfazist ioncserével cldallitott Fe—ZSM—S esetel?gn kapjuk 350—‘
400 °C hdmérsékleten, azaz ezek a reakcidkoriilmények javasolbatéak a gyakorlati

alkalmazashoz, természetesen tovabbi vizsgalatok utan.
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Tiametoxdm és imidakloprid derivativ spektrofotometrias
meghatirozasa

Papp Zsigmeond, I11. évf, vegyész hallgatd
UE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Gadl Ferenc egyetemi tanar
UE Kémiai Intézet, Analitikai Kémiai Tanszék

A tiametoxam és az imidakloprid a neonikotinoidok csalddjaba tartoz, viszonylag

4 rovarirtészerck. A rovarok idegmiikodését  zavarjik oly médon, hogy a
posztszinaptikus membrénon az acetilkolin altal indukalt Jeleket blokkoljak. Hatasuk
szelcktiv, a melegvérii él6lényckre kevésbé toxikusak. Szdmos elényos tulajdonsdguk
miatt fokozatosan dtveszik a piretroid-, organofoszfor- és karbamatalapi
rovarbloszerek helyét.

Szerkezeti hasonlésiguk miatt, meghatirozdsukra leggyakrabban folyadék- &g
gazkromatogrdfia hasznilatos, de alkalmaznak immunokémiai médszereket is. A
derivativ spektrofotometrids modszerek a nagymiiszeres modszerekhez (HPLC-MS,
GC-MS) képest viszonylag olcso, egyszer(i és gyors merési lehetséget biztositanak
szamos olyan minta esetén, amelyeknél a spektrumok atfedése 4ll fenn.

E munka célja az imidakloprid és a tiametoxam egymas melletti kimutatasa és
meghatdrozisa e viszonylag egyszerii méréstechnikdval modell rendszerekben.

Az UV-spektrumok  jellemzdinek feltérképezését kivetden meghatiroziuk a
mérésckhez megfelelé pH-értéket, Kivizsgiltuk az elsé és a magasabb rendii derivalt
spekirumok  alkalmazhatosagat és a zajkisziirés céljabol végrehajtott egyszeri
mozgoatlagos simitds hatdsat a spektrumokra. A médszer munkahuildmhosszaként
imidakloprid meghatarozasakor 227 nm-t, tiametoxdm esetén pedig 270 nm-t
alkalmaztunk. Az igy optimalizilt modszerrel a kimutatisi hatdr mindkét anyag
esetében 0,3 ppm, a meghatirozasi hatdr pedig 1,0 ppm. Vizsgalataink szerint a
mddszer lineéris tariomanya 1,0-15,0 ppm-ig terjed. A relativ standard devidcio értéke
nem haladja meg az 1,5 %-ot. A kidolgozott médszer érzékeny, szelektiv &s preciz,
ezért alkalmazhatd a két vegylilet egyszerfibb rendszerekben torténd, egymas melletti
meghatarozasara.

Makromolekularis és kolloidkémia tagozat
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Térhalés polimerek és polimer nanokompozitok szintézise és
orvosbiologiai alkalmazasuk

Ménesi Judit Bernadett, okl. vegyész
SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezet6k: Dr. Dékany Imre tanszékvezets egyetemi tandr
SZTE Kolloidkémiai Tanszék ’
Dr. Szekeres Marta egyetemi adjunktus
SZTE Kolloidkémiai tanszék

A térhalos polimerek bioldgiai rendszerekben szamos funkciot latnak el
reakcibterek szeparilisa, szelektiv atjarhatosdg biztositasa az aktiv és passziv
transzportfolyamatokban, valamint funkciondlis molekuldk immobilizldsi terének
biztositdsa. A funkci6 betdltésének szempontjabél a legfontosabb paraméterek kizé
tartozik a térhalossag foka, a blok-kopolimerck Gsszetétele, valamint a toltdanyag
kompatibilités.

Munkédm sordn kétféle felhasznildsi célbol allitottam el térhdlds polimereket:
bioszenzor szerkezetek fedésére UV-fényre polimerizalédé polimereket és
mesterséges bOrpotd implantitum valamint szabalyozott hatoanyag leadds céljdra
alkalmas termoszenzitiv polimereket. Az enzim tartalmi bioszenzor szerkezetekndl
fontos, hogy a fedéréteg polimerizacidja szobahSmérsékleten menjen végbe, ezért
alkalmaztam az UV-polimerizéciés eljarast. A hidroxi-etil-metakril4t (HEMA)
monomer ¢s tetra(etilén-glikol)diakrilast (TEGDA) térh4lositd komponensekbél 4llo
prekurzor oldat Gsszetételének valioztatdsa mellett jodometrids modszerrel vizsgaltam
a termék polimerizdcios fokdt. Voltammetrids gorbék felvételével vizsgdltam a
polimer térhal6 diffiziogatld hatdsat. Termoszenzitiv térhalds kopolimer géleket
szintetizaltam N-izopropilakrilamid (NTPAAm) és akrilamid (AAm) monomerek &s
N,N"-metilénbiszakrilamid (BisAAm) térhalosité felhasznélasival. A NIPAAmM:AAm
molarany valtoztatdsaval sikeriilt hore duzzadé és zsugorodd géleket szintetizilni,
amelyek miikodési hémérséklete a biologiai szempontbé] kivénatos tartoményban, 25
€s 40 °C kozott van. A gélek szilardsiganak novelése érdekében hidrofil és
hidrofébizélt feliiletli agyagasviny részecskéket is beépitettem a szerkezetbe. Az igy
elkészitett nanokompozitok és az alapgélek duzzadoképességét és a duzzadas
kinetikdjat tSmegmérésekkel vizsgiltam, A kopolimer monomer-osszetételének
hatdsit a duzzaddképességre a gélek reoldgiai viselkedésén keresztiil jellemeztem. Az
oszcillacids reologiai vizsgilatokbol meghatdroztam a gélek rugalmassagi, taroldsi és
komplex moduluszait, amelyek korrelaciéban voltak a duzzadoképességgel.
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Micellak szerkezetének vizsgalata forditott Monte Carlo
modszerrel

Madarasz Adam, V. évf. vegy¢sz hallgato
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd:  Dr. Téth Gergely egyetemi adjunktus
ELTE Elméleti Kémiai Tanszék

Munkam témaja Reverse Monte Carlo (RMC) szémitég‘épes 1’11(3delllcfzé’si e{;zi’rés
alkalmazasa, tovabbfejlesatése egy kisszogli neutrondiffrakcios mérés klertf’:kele’sere'.
Az eredeti (RMC) algoritmust 1988-ban dolgozta ki Robert 'McGrfafevy €s lLaszlo
Pusziai. A médszer ma mér széles korben hasznélatos, foleg dlfﬁa}k(':los.adatoknak a
direkt Fourier-transzformaciét kikeriilé  kiérickelésére, a kisérleti adato@al
konzisztens haromdimenzids szerkezeti modellek készit'ésére. ’Az ’RMC tecl.mlka
segitségével sikercsen modellezték mar atomokbodl (1(?nok’boi) és/vagy 1’<1sebb
molekuldkbé! all6 rendszerek szerkezetét. Témavezetdm vizsgalta az RMC-modszer
kolloidokra valé alkalmazhatésagat, koztik egy nemionos”ferllﬁleta_ktw ’anyag, a BRIJ-
35 (CioHas(OCH,CH,);0H) vizes oldatiara. A képzoc’ilo. ’ mlcelia}’kat az alfgol
irodalomban hairy spheres-nek, azaz szOros gomboknek hiviak. Belso szer‘keze.:_tuket
mar tobben tanulmanyoztak, viszont az dltalunk kifejleszte‘tt médszerrfil sikeriilt az
eddigieknél részletesebb képet nyerniink a micellak k'(':')zn sze‘rkf:z.e’trol. A %c.zfpott
parkorrelacios fiiggvények alapjan cgy micella elsé koordindcids szférajaban
A asik micella talalhato.
atlaff;;;:glfgc:aiij, hogy nemcsak a részecskék koordi.néteii.t vélrtoz’tatjuk
véletlenszeriien, hanem a rendszer olyan globalis tulajdonséagait, .m'mt peldau_l az
aggregcios szam étlaga, szérisa. Az eredeti RMC—méds’zert'konr.nb'maIV? egy' dlrek:[
minimaliziciés eljarassal sikerdilt kisziini bizonyos k-iserletil ’meresekbf)lrs’zarmazo
bizonytalansigokat (sfirliség meghatdrozasa, szOTasi mter'xz?tas norina'hza:lasa)’. ’Az
4ltalunk javasolt egyszer( modellel szamitastechnikailag klwtelezhetmie valt neh’any
s747 micellabél allé szimuldciok futtatdsa, ami atomi szinten a részecskék nagy szama

i 5 i 5 lehetséges.
(millios nagysagrend) miatt egyeldre nem ) ‘ ’ ’
A technika alkalmazhaté mdas, bonyolult szerkezeti kolloid részecskék

mterpaﬁikulérié szerkezetének vizsgalatara.
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Hidrofil nanorészecskék

Veres Adrienn Judit, V. évf vegyész hallgato

DE Természettudoményi Kar

Témavezets: Dr. Borbély Janes tanszékvezets egyetemi docens
DE Kolloid- és Kornyezetkémiai tanszék

Napjainkban igen intenziv munka folyik olyan nanorészecskék eldallitasara,
melyek vizoldhatok és biokompatibilis sajatsaggal rendelkeznek. .

A kolloid mérettartomanyba  esd kopolimerek  eldallitasst  emulziés
polimerizici6val. végeztiik gy, hogy azok vizoldhaték legyenek, megfeleld mérettel,
Osszetétellel, porozitissal és funkcionalitdssal rendelkezzenck.

A tulajdonsigokat (részecskeméret, porozitis, Osszetétel) a kopolimerizacié
koriilményei (monomerek anyagi mindsége, aranya, koncentracidja, hémérséklet,
Inicigtor mennyisége) jelentts mértékben befolyasoltik.

Egy- és kétfunkciés hidrofil vinilmonomerekkel homogén oldatban végezve a
polimeriziciot — ahogy az vérhaté — széles méreteloszlasti kopolimer keletkezik, és
mar egy kevés divinil monomer hatasara is a polimerizaciés lancreakcio annyira
felgyorsul, hogy a rendszer nagyon hamar begélesedik. A gélesedds
megakadilyozhato gy, hogy a (kevés) toluolban feloldott monomereket natriun-
lauril-szulfat vizes oldat4ban emulgedljuk.

A keresztkdtéseket biztosité 2 kettss kotést tartalmazé monomerek vizben csak
kismértékben oldédnak, -ami nagymeértékben korlatozza az alkalmazhat6 monomerek
konceniricié viszonyat. Inverz emuizidban viszont a folytonos fazisban valé jo
oldhatéséga miatt nem 4llithaté elé a kivént monomeraranyu kopolimer (gélesedés).
Ugyanakkor az alkalmazott monomerek kettds kotésiik révén j6l oldodnak toluolban,
igy az elballitott kopolimerek 6sszetétele széles tartoméanyban valtoztathato,

A polimerizaciét az SDS molekuldkkal kérilvett micellakban inditottuk el a
vizoldhaté K,S,0s inicidtor hataséra, 60 °C-ra vals melegitéssel.

Vizsgalati médszerek
Tisztitas utan az elgallitott kopolimereket 'H-NMR és IR spekiroszkdpidval,
glpermedcids kromatogréafidval, dinamikus [énysz6ris fotometrigval, transzmisszios

elektronmikroszképiaval vizsgaltuk

A technika alkalmazhatésagat tbb monomerparra is ki kivénjuk terjeszteni.
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Talajok szerkezetképzése és reologiai jellemzése

Kovics Krisztina Eva, V. évf. kdmyezettudomény szakos hallgat6

SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezeté: Dr. Tombicz Etelka egyetemi docens
SZTE Kolloidkémiai Tanszék

A talaj, mint feltételesen megnjuld természeti erdforrds jféd?lme és _iavftésa éilfiigﬁlz
és aktiv tevékenységet igényel. Magyarorszig teruletene’k 8%-an ta ?lkm-
futohomokot és gyengén humuszos homoktalajt. E.zekben az‘ in, szerkle{:z’et—?e’ i
talajokban a szélsGséges szemcsedsszetétel, Val.ammt_? talajszerkezet— }:llezli) ;{sk;
stabilizdlé anyagok, a szerves és szervetlen 1;01101(101{ hidnya miatt nem a n ,

ikro- & oaggregatam szerkezeti elemek. o
mlkiorezsl(;lgl?allq azo%c%{raiga torvényszeriségekkel fog‘lalkozi}c,’amre'lyekr az anyagollc 1;;11133’3
deformald erbhatisokkal szemben tanusitott v1se]1.{edeset. u:]ak’ }e. ) Tala],m%n 0A
készitett szuszpenzié redlis plasziikus testként v%s?-lke’chk nyirderd hate?sa;r?.b °
novekvd, majd csokkend sebességgradiensek iranyaba ’fe.ljrett foljlflasgor ett
jellemezhetOk azzal a kritikus nyirdfesziltséggel, az ex”trapol?fcmval meg 'atarozkoe :
Bingham-féle folyashatarral, amely felett az adhézios fero.kkel c?siszetartott reﬁie:’s 1
térhald széttorik, valamint a fel- és leszallo ag kozotti hlsz:cei_'c?ms—h,ur?k teru‘e et\;f,: s
amely a hosszabb-rovidebb ido alatt kialakuld, kiils§ deformaciokra érzékeny tixotrop

: érhaldk jellemzdje. o
reszﬁif;iigﬁgeegy hoinoktalaj javitasi kisérletbol szél:mazé H]inté}{at ’er’teieltez;;
amelynek célja annak meghatarozasa volt, hogy Irlomo!c’salaj szerkez’etkepzkeset igj((li
befolyédsolja az agyagisvany, illetve agyagésvf':my "es szerve:s tragj’va everfak £
kés6bb: komposzt) hozziadas. Egyértelmiien k%derult, l.logy onmagabin egyl Lo
elegendé organo-mineralis komplex képzé;iésehez.’l\}/liusfiez a homokszemcsék,

it & s anyag feliileti téltéseivel magyarazhatd. )
ben;f n;tz:ivi’flzeiwzg szer%fes kolloidok d&sszekapcsolddasa Cazi—hlzdz}kon keresztiil
torténik, ezért kovetkez6 1épésként a talajjavitasi gya.korlatban“ 11“1ar fe%ota aIka?n}aiott
meszezéshez hasonloan Ca*'-ot adtam a talajmintdkhoz. A l$u’1’0nbozo mf:nlrf)./}szg elf’l
bentonitot, illetve komposztot tartalmazé mintdkhoz kﬁl-ﬁn‘f)i?zo kzcd)nncentrac‘:l(fju a—slzo

oldatokat adtam. [gy meghatirozhat6 az a legkisebb, OI'),tlmah’S Ca mennyilfeg, fizz y
agyagasvany, illetve komposzt jelenlétében kedvezd hatdssal van a homokialaj

szerkezetképzésére.




MAKROMOLEKULARIS ES KOLLOIDKEMIA T4 GOZAT
Gabeonafehérjék vizsgalata feliiletaktivitds méréssel

Hill Katalin, V. évf, bioldgia-kémia tandr szakos haligat6
ELTE Természettudoméanyi Kar

Témavezets:  Dr. Kiss Eva egyetemi docens
ELTE Kolloidkémiai és Kolloidtechnolégiai Tanszék

, Az" allergids betegségek gyakori el6forduldsa miatt az uiGhbi évekbe
crdekl6dés eléterébe keriilt az allergén anyagok kiilonbozé szempontl vizs a]’llataaz
Ismeretes, hogy gabonafélék is tartalmaznak allergiss reakciot kivalts an; agok t-
melyck kozott fehérjetermészetiiek is vannak, Az élelmiszer eredetii allereén )tie}%é al;
szerkezt.:te, aktivitisa és az allergias tiinetekhez vezetd biokémiai fol agleat
TIylechamzmusa arra utal, hogy a fehérjemolekula feliileti tulajdonsigai szzre t
Jatszh'atnak az allergén jelleg érvényesiilésében. Munkénk soran ennek fe:ldvf:ritésl')e
kezdttijnk vizsgdlatokat. Bankuti blza s6- és vizoldhato fehérjéket aiburm'n::)l‘:atefe
g’lobuh’n(’)kat tartaltazé kivonatianak (A+G), és vizoldhato frakc;(’) izoelektrom:)::
(t;‘)lkufszilassal ’elx.fei_las'ztott 2? alfrakcidjanak feliiletaktivitasit feliileti fesziiliség &s
di atacios reoldgiai viselkedés mérésével vizsgaltuk. Mindkét méréstipust viz/leveps
lll,etve a viz/olfij hatérfeliilet modelljeként szolgilé viz/dodekan rendszerbgos
veigrehajtottuk.. Osszehasonlitisként minden mérést ovalbumin (OVA) &s marflz
f:zgtsuz]zr ;l(bunun IEE;SIA) azono§ koncentréciji oldataival is elvégeztiink, amely
értelmezéséhe:.]eg eleld  adatait referenciaként  hasznAltuk az  eredmények
) A 20 alfrakcid kszoit szignifikéns eltérést tapasztaltunk. A referenciafehériékkel
oss:'zehasonlftva a viz/levegd hatarfeliilet esetén valamennyi bl’lzal;:'l .
feh{letaktivabbnak _bizonyult mind a BSA-nil, mind az OVA-nal Viz/doc.?lv (;(n’at
h?mrft?lﬁleten ugyanezt tapasztaltuk, azzal a kivétellel, hogy itt néhény‘ minta Beszn
1’12’11 k-lsebb feliiletaktivitisn volt. A reologiai viselkedés azt mutatta l?ogy a;
jl:;lzeeii;%r:ﬁt;(k a re.feren'mlafeh’ézjéktél h-ényegesen eltérnek, kis dilaticios m:JdqusszaI
- Ok, ami flexibilis és/vagy kis relativ molekulatdmegil fehérjék jelenlétére
] 1"}; ta;t;(tu‘za‘fe:h.éI]’e lmzfona.t_oklfal vm’ég.zeftt vizsgalatok soran bemutattuk, hogy a
cluletaktivitasi €s hatdrfeliileti reologiai mérésekkel milyen informécidk nyerhetéek
a% e‘ldszorbeél()dé fehérjék természetérdl, ami a feliiletaktivitds és az alleryén i Ile
kozstt nagy valészinﬁséggel’ fennallé kapcsolat kutatdsahoz felhasznalhatd lefz e
késjﬁ I:ﬂnunka a Kozpontl Elelmiszer-tudomanyi Kutatéintézettel egyuttmiikddésben
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Termoplasztikus keményité és nanokompozitjainak eléillitasa,
szerkezetiik és tulajdonsagaik vizsgalata

Bagdi Kristof, V. évf. biomérndk hallgatd

BME Vegyészmérnoki Kar

Dr. Pukdnszky Béla tanszékvezetd egyetemi tanar
BME Miianyag- és Gumiipari Tanszék

Konzulens: = Miiller Péter tanszéki mérndk

BME Mianyag- és Gumiipari Tanszék

Témavezeld:

Napjaink egyik jelentds probléméja a milanyaghulladékok novekvé mennyisége,
melynek oka a csomagoloanyagok nagy fajlagos térfogata, illetve lassa lebomlésuk. A
probléma egyik lehetséges megolddsa bioldgiailag lebomlé miianyagok alkalmazasa,
melyek alapanyagaként elsdsorban a természetes polimerek — példaul a keményitd és a
celluléz — johetnek szdmitasba, mivel ezek amellett, hogy teljesen lebomlanak, még
megjuld, olesé, nagy mennyiségben hozzaférhetd nyersanyagforrasok is.
Miianyagipari elterjedésiiket azonban rossz feldolgozhatosdguk korlitozza. A
keményité elméleti olvadasi hémérseklete (Tr = 257 °C) a bomlasi hdmérseklet (T, =
230-250 °C) felett van, de megfeleld lagyitdszerrel termoplasztikussa teheto.

Kutatdsaink sordn sikeriilt kedvezdé mechanikai tulajdonsagokkal rendelkezd,
kiilsnbsz6 mértékben lagyitott keményitst késziteniink, két keverési eljardssal is.
Bels6é keverdben 30 és 60 % (m/m) glicerintartalom k&zott allitottunk el mintakat,
majd vizsgiltuk ezek szerkezetét, és mechanikai tulajdonsagait. Kisérleteinkhez
szaritott keményitot, illetve lagyitdként széritott glicerint hasznaltunk, mert a viz
jelenléte tovabb neheziti a feldolgozast. A kapott terroék mechanikai jellemz6i jok,
azonban a keményitd erOsen hidrofil jellegének &s az ebbdl fakaddé jelentOs
vizfelvételének koszonhetben a tirolds sordn romlottak. Ezen killonbszd tarsitott
rendszerek, keverékek €s kompozitok, eldéllitasaval probalunk javitani, amitdl a

mechanikai tulajdonsdgok javulasat is varjuk. Elsoként termoplasztikus keményitd
alapi nanokompozitot allitottunk elé kiilonbszd modon feliiletkezelt montmorillonitok
felhasznalasdval, majd a mintdkon szerkezet- és tulajdonsag-vizsgalatokat végeztiink.
Megoldasra var a TPS (termoplastic starch) feldolgozhatdsaganak javitasa, illetve a
fricesontdtt termékek jelentds mértékil zsugorodiasanak csokkentése. Tovabbi terveink
kozott szerepel a TPS matrix(i, szilerSsitésii rendszerek kifejlesztése, amitdl a
mechanikai tulajdonsdgok javulisa mellett a termékek zsugorodasdnak csdkkenését is

varjuk.
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Frontilis polimeriziciéval el64llitott kompozitok kémiai
feliiletmdédositisa

Szikra Dezs6, [V. évf. vegyész hallgaté

DE Természettudomanyi Kar

Témavezet6: Dr. Nagy Istvin egyetemi docens
DE Fizikai Kémiai Tanszék

e T-ufiom,anyos diékkiiri {nvfnkém soran akrilamid - trietilénglikol-dimetakrilat alapy, .
mual modszerekkel torténd feliiletmédositasra alkalmas kompozitokat allftottam ek’j, :

}fiontél_is polimerizaciéval. A készitett kompozitok feliiletiikon karboxil-, illetve
kldr;xﬂ cso?o’rtokat tartahnaznak, melyekhez kiilonbdzé anyagokat kaI;csoltam
ovalens kotéssel, a kotddés tényét IR spektroszképidval, ATR ¢
felhasznaldséval igazoltam, , o
) ];'Xz -?}mlsavat tartalmazé_kol’:;olimf’:reket tionil-kloriddal kezelve a feliileten lév6
ar QX]" ?,soportokat savkloridda alakitottam, melyhez etilén-diamint kapcsoltam. Az
amin ko,todésé-t a spektrumban megjelend amid savok igazoljak. Az alkoholoick 1
(allil-, ‘es polivinil-alkoholial) adalékolt kompozitokat savkloridokkal acilezv .
I’(arboml sivok intenzitdsanak jelenids novekedését tapasztaltam, ame! ) a
eszt_erl;ﬁtések kialakuldsdra uial a felileten, & N-karbobenzoxi-o N—k;rboxi—Lle' i
anhidrid benzolos oldatival kezelve az alkohol tartalmn kompozit’ok feliiletén IZ1131
s,N—kftrbobenzoxi—L—lizin bevonatot alakitotiam ki mely valdsziniileg k ncen
kot6dik a feliilethez. ’ ® Kovelensen
) 25 w% grafit adalékoldsaval az elekiromos aramot vezetd kompozitokat allitotta
eld, mellyek alkalmasak szerves elektroszintézishen valg felhasznalasra. A ve ;n
kompomt?kat'feh‘iletmédosftés utan katdédként alkalmaztam acetofenonl NH4CZIe—:o(:
lt;rrtghll)lazo, viz - DMF ele’gyben ’t('jrténé elektroredukcidja soran. A poli-g,N-
9 enzox1-lL—hzm bevonati elektrod esetén a termékelegyben a 2,3-difenilbutan-
2,3—d101/,1-fen11etan01 arany jelentds mértékben megndvekedett a ’t('ibbi elektrod
Zelho'clls_znaléséval kapott termékelegynél mérihez képest. A tapasztalt kemoszelektivit;s
! ;ng; rz;r;}i);géav bevonat és az elektroredukcié intermedierjeinek kélcsonhatisdval
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7nO nanorészecskék optikai tulajdonsagai rétegszilikatokkal
stabilizalt diszperziokban és ultravékony filmekben

Szendrei Krisztina, IV. évf. vegyész hallgato
SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd:  Dr. Dékany Imre tanszékvezet6 egyetemi tanar
SZTE Kolloidkémiai Tanszék

-

Munkam soran cink-oxid/hidroxid kolloid részecskék szintézisét hajtoitam végre 5-
10 nm mérettartomanyban, dimetil-szulfoxid kozegii rétegszilikat szuszpenziokban.
Kiinduldsi anyagként cink-ciklohexdn-butiratot, mig diszperziokizegként dimetil-
szulfoxidot alkalmaztam, amelyek jO stabilizitorai a képz8dé ZnC nano-
részecskéknek, ezért nem szitkséges kiilon stabilizdloszer alkalmazasa. A kiilonbozd
koncentraciojt (1 illetve 5 mM) szoloknak egy 6rds hokezelCs utan, valamint 2 nap
utén is felvettem az abszorpcids és emisszios spektrumat, amelyekr6l leolvashato,
hogy az intenzitis az 5 mM-os koncentraci6 esetdben a nagyobb, amely az idd
eltcltével fokozatosan csokken. A spektrumokon egyértelmiien latszik a ZnO
nanorészecskék elnyelésének helye (A=360 nm).

A kisérleteket uigy terveztem, hogy a mér elézetesen elballitott nanorészecskeket
heterokoagulacids eljarassal hoztam kolcsonhatdsba a rétegszilikat szuszpenzioval.

Az abszorpcios és emissziés mérésekbdl megallapitottam, hogy a fluorescencia-
intenzitis maximumok fiiggenek a szuszpenzi6 ¢és az agyagasvany koncentraciojatol,
valamint a stabilizdldsi idét6l. A nagyobb ZnCG koncentracié ndvelte az emisszios
intenzitast, ezzel szemben a rétegszilikatok relativ mennyis¢gének ndvelése az
emisszid kioltasat okozza,

Az ultravékony filmek Kkészitésénél a ZnO nanorészecskeket cink-acetatbol
prepardltam vizes kozegben, Xe-ldmpaval torténd besugarzassal. Ezt kovetden
ZnO/hektorit dnszervezddd nanorétegeket készitettem iiveglemez feliiletén, immerziés

optikai tulajdonsagokra. Meghataroztam ezen filmek transzmittancia spektrumait,
amelyeken megfigyelheték a rétegszamtol fiigg tiltott sav encrgia-eltolodasok. A
400°C-on kalcinalt filmek spektrumén az eltoléddsok élesebben jelennek meg, mivel a
kalcinalds soran mar tiszta ZnO keletkezett.

A nanofilmek a lathaté fényben a megfigyelési sz0g fiiggvényében killonbdzd
interferencia-szineket mutatnak (sarga, z61d, vords, kék, lila). Ellipszometrias mérések
segitségével jo kozelitéssel meghatiroztuk a rétegvastagsagokat: a ZnO rétegek kb.
50, mig a hektorit rétegek kb. 3 nm vastagsigiak. Az eldallitott és rendezett
szerkezetil filmek optikai szlir6ként és fotokatalizatorként is felhasznalhatok.
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Amfifil polimer kotérh4lék duzzadisi viselkedése sdoldatokban

Kali Gergely Aron, ok, vegyesz
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd:  Ivan Béla egyetemi magintanar
ELTE Kémiai Technoldgiai és Komyezetkémiai Tanszék

Az amfifil kotérhalék olyan 0y rhals polimerek, amelyek hidroféb és hidrofil
polimer ldncok kovalens dsszekapcsoloddsdval jonnek létre. Igen kiilonleges
tulajdonsaguk, hogy mind polaros, mind apoliros anyagokkal képesek kolcsonhatisba
Iépni, tovibba mindegyik tipusi oldészerekben képesek duzzadni. Munkém sordn
attekintést  készitettem az amfifil  kotérhdlokrol, és  ebben mind a
biokompatibilitisukat, mind a tulajdonsdgaikat részletesen tirgyaltam. Ebbgl
megallapithaté, hogy ezek a kotérhalok nagyon kiilonleges, sokrétfien hasznalhato
anyagok. Osszegzést készitettem az irodalomban eddig kozslt, séoldatokban vizsgalt
hidrogéleken tapasztalt valtozasokrol, mind egy-, két- és harom-értékii fémsok esetén.

A kisérleti részben részletesen leirtam az altalam eléallftott amfifil kotérhald, a
polimetakrilsav-I-poliizobutilén (PMAA-IPIB; | = Iinked) eldallitsinak menetét, az
inicidtor szintézisétdl a térhalositas lépéséig. A térhalokbol egy sorozatot készitettem
kiilonbodza poliizobutilén tartalommal. Ezen kotérhals sorozatot, illetve komponenseit,
tobbféle analitikai modszerrel vizsgaltam ('"H-NMR, GPC, elemanalizis), ezeknek a
méréseknek az eredményeit kiértékeltem, valamint értelmeztem,

A kotérhdlok el8allitasa utan, az ezekbdl nyert gélek viselkedését vizsgaltam
valtozé  koncentracidja CaCl, sé oldataban, és a kapott  eredményeket
Osszehasonlitottam az irodalomban k&zslt adatokkal.- Megiepé médon azt az j
credményt kaptam, hogy az irodalmi eredmények alapjan virt, az eddig kozoit,
homopolimer hidrogélekre vonatkozé adatokt6l eltérden az amfifil kotérhalok esetén
nem tapaszialhatd hirtelen géikollapszus 1 mM-os CaCl, koncentraciénal, hanem a
terfogatvaltozas folytonos marad. A hidroféb polimer szegmensek Jelenléte tehdt
megakadalyozza a hirtelen kontrakcid bekovetkeztét. Ezek a PMAA-I-PIB amfifil
kotérhalékkal kapott G eredmények az amfifil kotérhaloknak a hagyomanyos
hidrogélekéts) eltérd alkalmazasanak az alapjat képezhetik.
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Fluorimetrias médszer alkalmazasa a reaktiv oxigén specieszek
képzédésének kimutatisara és gyikfogék tesztelésére

Nagy Szilvia, V. évi. vegyész hallgatd
SZTE Természettudoményi Kar

Témavezettd: Dr. Tombacz Etelka egyetemi tanar

SZTE Kolloidkémiai Tanszék

Napjaink kimeritd életritmusa, a dohanyzas, az alkohol, egyes élelmi,szei atdalékok,
ill. gydgyszerek, az UV-A és UV-B sugarzas elbidézi sze_rw_azetiinkben é boriinkben a
reaktiv oxigén gyokok vagy az irodalomban elterjedt klfejezéss,el sp’ecu?szek' (ROS)
képzodését. Novekvo ROS koncentriciéval fokozddik a.kér’osito hatas,, igy ’leinyeges
mennyiségiik csdkkentése gydkfogdk, antioxidansok b‘evne%evel. ’Munkam célja ROS
képz6dés kimutatasa és gyokfogok tesztelése volt fluorimetrids modszenel.’

A diklorodihydrofluoreszcein-diacetat (DCFH-DA) vegyiiletet hasznaltam RQS
kimutatasira. A DCFH-DA molekula hidrolizis terméke, a diklorodil.lydroﬂuoresz’?em
(DCFH) kiénnyen oxidalodik, az oxidilt forma dikloroﬂuoreszcem’ (],DCF)' e’rosen
fluoreszkalé vegyiilet. A reakifv oxigén gyokok képzédését UV_b’es,u,garzasrsa,l 1dez”tem
elé. A hig DCFH oldatokban a ndvekvé idotartamu UV megvilagitas hatasar.a not't,a
fluoreszkdlé DCF mennyisége. Ezt hasenédltam fel a ROS képzddés fluorimetrids
kévetésre. Antioxidansok jelenlétében ugyanannyi oxidans sokkal kevesebk? DCFH
tesztmolekulat képes oxidalni, mivel részben, vagy teljes mértékben az anhomdan?
molekulakkal reagil ¢l, igy a fluoreszcencia intenzitas az antioxidér.lst nem ta.r.tah.m}zo
mintdhoz képest csokken. A C-vitamin, galluszsav és zﬁldtt?a kivonat antioxiddns
hatasat vizsgaltam. Az antioxidinsokat novekvd koncentracidban alkalmaztam az

oldatsorozatokat parhuzamosan kezeltem UV fénnyel meghatérozott -idffig. Az UV
besugéarzas utdn felvettem az oldatok gerjesziési és emisszids spektrumait. A relat}v
fluoreszcencia intenzitis értékeket Osszehasonlitva kovetkeztettem a gytzkfogok
hatékonysagara. Vizsgalataim szerint a galluszsav hatdsa nagyon hasonlt? a C-
vitaminchoz, a z6ldtea kivonat viszont erdteljesebb gydkfogonak bizonyult, mint a2 C-
vitamin. - o
Mivel a ROS jelenléte a szervezetben karos folyamatokat idéz elo. és fe%e{nesztl,a
szervezetben jelen 1évd antioxidansokat fontos, hogy ismeljiik’ Jelenlethkfft, és
megfeiel étrenddel biztositsuk (pl. rendszeres zoldtea fogyasztdssal) a hatékony

gyokfogok bevitelét.
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Reaktiv nanorészecskék

Szaloki Melinda, V. évf. vegyész hallgato
DE Természettudomanyi Kar

Témavezets:  Dr. Borbély Janes tanszékvezetd egyetemi docens
DE Koloid- és Kornyezetkémiai Tanszék

A nanotechnolégia dinamikusan fejl6d6 tudomanyteriilet. Az irodalomban mégsem
talalhatd egységes definicid a nanorészecskék megfogalmazasira. Egyesek az 1-100
nm-es, mig mdsok az 1-500 nm-es tartomanyt tekintik a nanorészecskék

merettartomanyanak. A tudomény figyelme egyre inkabb a mérettartominyok alsé

része  felé iranyul. A nanorészecskék szdmos terilleien, tobbek kozott a
gyogyszerkutatisban és a lakk- és festékiparban nyernek fontos alkalmazast. Az
autdiparban mér olyan feliilet bevonasi technologiat hasznalnak, ahol két kiilénbdzé
mechanikai tulajdonsag kopolimer 6tvézésével jo vegyszer-, kopés- és karcallésagn
bevonat készithetd [1]. Ezen bevonatok fontos kérnyezetvédelmi elGnye, hogy
iliekony szerves toxikus oldészert nem tartalmaznak, amit az irodalom Volatile

Organic Compounds azaz VOC-nek nevez. A reaktiv nanorészecskék, mint multivinil

vegylletek hasznalatosak fogiszati tomé- illetve ragasztGanyagként [2,3].
Kisérleteinkben olyan reaktiv nanorészecskéket sikeriilt eléallitani, melyek reaktiv
csoportjai reagalatian vinilcsoportok. Tovabbi monomerckkel reagéltatva lehetéség
nyilik mag-héj nanostrukturdk [4] -el64llitisara. Amemnyiben intramolekuléris
reakcidban reagilnak el a vinilcsoportok, tigy térhalés rendszerck nyerhetdk.

Tri- €s monofunkeids (trimetilolpropan-trimetakrilat és sztirol) komonomerek
emulzidés polimerizicidjaval reaktiv nanorészecskéket llitottunk eld. A reaktiv
csoportok ardnyit és a polimerek szerkezetét H-NMR spektroszképiaval [1], a

részecskek méretét és méreteloszlasat fényszoras fotometridval, transzmissziés és

pasztazé elektronmikroszképpal analiziltuk. A vizsgalatok azt mutattak, hogy a
részecske méret a trifunkciés monomer mélaranystol fiige. A térhalésité monomer
mennyiségénck ndvekedésével a részecskeméret csokken, mivel a reaktiv csoportok-
intramolekuléris reakcioban elreagalnak és térhalds rendszer alakul ki. A polimerek
termoinicidldssal térhaldsithatbak. Termorcaktivitdsukat differencidlis pésztdzé
kaloriméterrel (DSC) vizsgaltuk.

[1] Stoye, D., Freitag, W., Paints, Coatings and Solvents., E. Urbano, Section 3.2, Wiley-
VCH, Weinheim, 105 (1998)

[2] Latiff, A.H., Sabine, H.D., Rafael, L.B., Dental materials, 20, 513-521 (2004)

{3] Lai, JH., Johnson, A.E., Douglas, R.B., Dental materials, 20, 570-578 (2004)

[4] Szaloki, M., Bukovinszki, K., Hegedds, Cs., Borbély, J., Mianyag és Gumi, 8, 250-254
(2003)
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Pokselyem modellpeptidek: az I(AG)4EG] térszerkezet
vizsgalata

Pallé Anna, IV. évE. vegyész hallgatd
Pohl Gabor, V. évf. vegyész hallgatd
FLTE Természetudomanyi Kar

Témavezets:  Dr. Perczel Andras egyetemi tanar
* ELTE Szerves Kémia Tanszek

) . Con ; izsgalata nem minden esetben
hoey a [(AG)EG], dsszetétell peptidek vizsga St
Tekintve, hogy a [(AG) y erkoetiutaté modszerekkel, a kisérleti -

. " S run ——
ezhetd el kielégitben a klasszi : ; : ’
o eti eredmények Osszevetése

invek alatimasztasa, valamint a kisérleti €s elmél etése
zré‘;ﬁilszl ’ elvégeztik az [(AG}EGhs modellpept’id részs:ine’k ] knvantumkem}?.}
szerkezetanalizisét. Elsédleges célunk a korabban fe':%t.etelezett flsn{etIO(’io szekven.cla_]u
polipeptidek Osszes lehetséges kanyar konfo?r-mfwlon'lak“ {elter%ccpezese,r va;l{ammt I:
polipeptid kilonbdzd szerkeézetei kozotti stabilitisbeli tkulonbsegek,felvaz? as’a voit.
Kiilon szamitasokat végeztink a peptid kiilonbozd masodlagos sz'erkezetq részeire,
majd sszefitztik a p-red6zott rétegeket az o- és [‘S—kanya-u:o.kkal, 1g3_f’ ?egizptu;(d.az‘
[(AG)EGlis polipeptid kiilonbozd szerkezeteinek poten(:lz.]%{s’ energjm‘]ai’:. : eddigi
eredmények szerint az Ala-Gly-Glu-Gly-Ala-Gly §zekver}01a]u, II. tipus f-kanyar a
legvalosziniibb szerkezet, ami jol egyezik a korabbi feltevésekkel.
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Gliikéz-oxidiz enzim adszorpciés immobilizaldsa alumino-
szilikat részecskék feliiletén, gliikéz szenzor épités céljara

Hajdi Angéla, IV, évf. klinikai kémikus haligato
SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd:  Dr. Szekeres Marta cgyetemi adjunktus
SZTE Kolloidkémiai Tanszék

A Kolloidkémiai Tanszéken vércukor analizis céljara gliikoz szenzort épitettiink,
amelynek szerkezete szilard részecske-szuszpenzidban  diszpergalt kotSanyag,
térhaldsitd polimer, gliikéz-oxiddz enzim (GOD) és ferrocén-monokarbonsav (FMC)
medidtor volt, pH=7,07 foszfat puffer jelenlétében. Az ilyen dsszetételi témény

szuszpenziokat vékony rétegben vittik fel aranyréteggel bevont mikroszenzor-

alaplapra, amelyen a glilozoldatok ricseppentésekor keletkezett aramot mértiik
amperometrias modszerrel. A szenzor Gsszetételéhez négy kiillonboz6 szilard hordozot
és tobb polimer adalékanyagot teszteltink. A glilkdzkoncentracié. kalibralasdra
alkalmas szenzorokat alumino-szilikat hordozé haszndlataval volt lehetséges épiteni.

Tudoményos Didkkdri dolgozatomban kisérleti titon informaciékat gylijtottem arra
vonatkozbéan, hogy a szenzor komponensei milyen kélcsonhatisba lépnek a
szenzorréteg szilard métrixat alkoté alumino-szilikat részecskékkel. A vizsgalatokat az
adal¢kanyagok hatdsara bekovetkez8 elektrokinetikai potencidlvaltozdsok mérésével
végeztem. Az alumino-szilikit részecskék vizes szuszpenzidiban mértem az
elektrokinetikai potencialt dinamikus fényszérasméré berendezés mikroelektroforézis
cellajaban, az jonersség (a KCI hattérelcktrolit koncentracio 0,005, 0,05 és 0,2 volt)
¢s a pH (pH= 4-9 tartoményban) fiiggvényében. Meghataroztam az elektrokinetikai
-potencidl véltozasat a GOD koncentrcié fokozatos novelésével. Ezzel a modszerrel
Iépésenként kezdtem el 'felépl’teni a szenzor osszetett rendszerét a komponensekbél. A
méréscket elvégeztem pH=7 foszfat puffer Jelenlétében is.

Vizsgalataim eredményeként megallapitottam, hogy az alumino-szilikat részecskék
permanens, pH-to] fiiggetlen negatfv t6ltést hordoznak, igy a pH=9 ¢s pH=7 kézegben
negativ “toltésii (Asparagitlus Niger eredeti) GOD nem kotddik elektrosztatikai
erokkel az adszorbenshez. Immobilizicitja feltehetden a részecske térhaléban vald
csapddzds Wtjan volt lchetséges. A pH=4 kozegben, ahol a GOD tsltése pozitiv,
csokkentette legjobban a GOD jelenléte az alumino-szilikat elektrokinetikai
potencialjat, ez aldtimasztotta az elektrosztatikai vonzdson alapulé adszorpcios

mechanizimust.

Reakcidkinetika és katalizis tagozat
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Klértartalimi etan- és etilénszarmazékok Iebontasa Katalitikus
hidrodeklorozassal

Kollar Marton, V. évf. vegyész hallgato
SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezets:  Dr. Haldsz Janos egyetemi docens
SZTE Alkalmazott ¢s Komyezeti Kémiai Tanszék

A kétszénatomos klérozott szénhidrogéneket az 1parban széles korben alkalmazzak
kedvezd fizikai, kémiai tulajdonsdgaik miatt, jo zsiroldoszerck, vegytisztitasra,
extrahéloszerként, higitdként haszndljak a festék- és lakkiparban. Llékonysagukbdl
adodéan tiveghazhatasu gazokként karositjak az 6zonpajzsot és az €16 szervezetekben
felhalmozédva toxikus, karcinogén hatast fejthetnek ki. Artalmatlanitisuk a modem
komyezetvédelem egyik legfontosabb feladata. Atalakitisukra olyan modszereket kell
keresniink, melyek minimélis energiabefektetést, egyszerii reakcidkoriilményeket,
olcsén elBallithato katalizatorokat igényelnek.

Dolgozatomban ezen utobbi modszer lehetségeit mutatom be. A katalitikus
hidrodehalogénezési folyamatokban a klortartalmi szénvegyiilet kozepes hoémeér-
sékleten (250-400 °C-on) hidrogén vagy hidrogénez6 agens jelenlétében hidrogén-
kloridda, telitett vagy telitetlen szénhidrogénné, illetve az iparban hasznosithatd keve-
sebb klort tartalmazé vegyiiletekké bonthatd le. Célunk minél hatékonyabb, szelek-
tiven miikddd, hosszit élettartam, gazdasigos katalizatort talalni.

Modellvegyiiletként a két szénatomot tartalmazé klérozott szénhidrogéneket, az
1,2-dikléretant (DCE), az 1,1,2 -trikloretant (TrCE), az 1,1,2,2, -tetrakldretdnt (TCE), a
trikloretilént (TrCE=) ¢s a perkléretilént (PCE) haszniltunk. A reakcidkat Fe-, Ni-
vagy Co-tartalmi egyfémes, illetve kétfémes, Si0, hordozdra vitt katalizatorok jelen-
létében, dramiasos rendszerben tanulmanyoztuk, GC analizis felhasznalasaval

Mérési eredmények alapjin megallapfiottuk, hogy az atalakulas mértékét és sze-
lektivitasat nemcsak a reakciokoriilmények (katalizator, hdmérséklet, reaktinsardny),
hanem az alapmolekula telitett vagy telitetlen volta is meghatirozza, ugyanis adott
katalizatorokon hasonld feltételek mellett a telitett komponensek lényegesen nagyobb
mértékben alakulnak 4t, mint a megfeleld telitetlen szarmazékok. Szamitdsaink szerint
ez az olefinmolekula erds adszorpcidjabol kovetkezik, ami az aktiv fémcentromokon
jatszédik le, és fgy ezek blokkolasit eredményezi.

Kobalt- és nikkel-tartalmt szilikagél hordozds katalizitorok jelenlétében nagy-
mértéktl, szelektiv lebontast sikeriilt elémiink, az optimalis reakciéparaméterek meg-
hatarozasara iranyuld kisérleteink folyamatban vannak.
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diazoacetat reakciéjanak

Oktakarbonil-dikobalt és etil-
vizsgalata

Firdés Eszter, IV, ¢vE. vegycsz hallgato
VE Mérndoki Kar

Témavezeth: Dr. Ungvary Ferenc egyetemi tanar
VE Szerves Kémia Tanszek

Az irodalo}nbél ismeri, hogy oktakarbonil-dikobalt ¢s etil—diazoace:cét (EDA3
reakcidjaban szén-monoxid atmoszféraban gazfejlodés kiséreteb_en egy hld-h’ely?z;
etoxi-karbonil-karbén ligandumot tartalmazo 0j dikobalt karbonil komplex kepzd

(1]-

10°C
+
COz(CO)a + EtO%CHNZ co » cO

Dolgozatomban ¢ reakcid mechanizmusél_lak tisztazasat tlztem ki .cflul ;3:;3;(;’13
kinetikai vizsgalatok segitségével. A merést p(r)n-tok egy COz_('CO}'f Pznt elrer;lv e
verseng® visszaalakuldsi (kq) ¢és termékképfem (1.«12) 1re:ak_c:1ottl elté Ztg o e
egyencshez vezetnek, ahol a tengelymetszetpol az.mterrm,edwr ez VeZ e
sebességi allanddja (ki) a meredekségbdl pedig ki kisziirésével a verseng

sebességi allandéinak hanyadosa (k../'kz) szamithato.

[Co2(CO)le <102 ()

Tgazfejl.
kq
Cop(COM —--_r—k Cop{CON +CO
-1

ka )
Co,{CO); + EDA —3 = termékek

) 550 s = K.4/(2K4 k)

EDA
410 5= 172k4 [COVEDA] g

4,0 5,0
figyelembevételével sikeriilt a komplex

1,0 2,0 3.0

- A valésziniisitett mechanizmus
kitermelését javitani.

{1] Tuba, R., Ungvéry, F., J. Mol. Catal. A: Chemical, 203, 59-67 (2003)
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GaAs félvezetd kristaly tobblet arzén tartalmat meghatarozo
feliileti reakciok vizsgalata |

Végh Eszter Miria, 1. évf. 4ltalinos orvostan haligato
KDOSZ,

Témavezets: Dr Kl,ms:igi—M:ité Sdndor egyetemi docens
PTE Altaldnos és Fizikai Kémia Tanszék

A napjai : c o
arzenid ?é?gt?zz Ieetf(;ll{ltloss_agu szerepel betolté félvezetd anyagok koziil a gallin
drigibb  mikrocsip egqua ] gléf;rtnagteblilaﬁ Iﬁm;;l.cl,el_lenérc’e, hogy a GaAs-bél nehezebbrg;
e g KIS Mot 1 scsony o Ko
. en o] onikai eszkozokben széleskoriive v4
fBivezetd réteget 4ltaldban 600°C kériili es xoruve valt.

e riili hémérsékleten ng i
gféﬁgﬁllf;bgazz{l_lgﬂe{ 4 novesztési hbmérsékletnek llzolagéesitﬂ(diogfgn ke_l‘nj./.ag
Kovers popes. SSklentésével (Low-Temperatute grown, LT-GaAs) majd az et
és optikai tulajd sgséogi?bb 1Zz;ﬂ)z}lyorzhatéak. Az LT-GaAs réteg érdckes ejlektﬁme(;Z ;
okozzak. Az arzéntﬁlagbl te;d 1 Stal),m}c,‘Sban tobbletkent jelenlevé As atomok (As )
pontosar, s o0k Ie;r él akulasaért felelds elemi feliileti reakciok ezidej n;x)
inverz 6sszeﬁiggés'tm tat oA rétegek Ase tartalina a novesztési h(’imérséigd ttni
rétegek arzéntobbl utat [1,2). A névesztési hmérséklot 200 °C-ra csokkendsd 1

ntobblete 1,5%-ig emelkedik. fgy az LT-GaAs rétegek As korf;l:;;‘fel. 2
. ... > ex ac10ja

-

Mindoz a Cags k;isg a’kr;stély As’t('?’bblete magasabb hémérsékleten kisebb leg
mikrokdryezet &ltal gz:gé?y}:)eméf lde'VO e aomokta néave egy, a hémérséklet észa;
. ' ZOtt  d18SZzocidcios r 16 o]t i
tapasetalataink felhaszailisival [45] jelen munkdak - corn. e D
és

kvantumkémiai  m¢d
e ) szerekkel  megvizsga .
arzentibbletet kialakito feliileti reakeiok 16?1%11;1—1:_1{ cgy lehetséges modellt ay

Ej’ Suda, A, Otsuka, N, Surf. Sci, 458, 162 (2000)
5] Kun::;lﬁ:g g gd?fk’ L., Schiir, C., Strank, ILP., Swf. Sei, 515, 219-225 (2002)
[4] Kunsigi-Mite. S V‘.’égf’f"ﬁjgf‘;“} Sﬁl'mk’ H.E., Phys. Rev. B, 69, 193301-4 (2004)
[5] Kunsisie w2 VO, L, » O, Kollar, L. J. Phys. Chem. 4, 106, 6319-
1 Kunsagi-Mité, S., Végh, E., Nagy, G.Koliar, L, Chem, Phys. Letz., 388 84_15 86(32%)?)5)2002)
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Alakszelektiv reakcidk funkcionalizalt MCM-41
kataliziatorokkal

Nagy Mariann, V. évf. kémia-angol szakos hallgato

SZTE Természettudoméanyi Kar

Témavezetok: Rac Bulest tudomanyos segédmunkatars
SZTE Szerves Kémiai Tanszék
- Dr. Molnar Arpad egyetemi tanar
SZTE Szerves Kémiai Tanszék

A szilard katalizitorok sok, a homogén fazish analégokkal szembeni elényds
tulajdonsaga (kornyezetvedelmi szempontok, konnyi kezelhetdség, wjrafelhasznalds
és gazdasagossdgi tényezok) indokolja az ezekkel kapcsolatos kutatisok kiterjedt
voltat. Ehhez a témakorhéz kapesolodva tanulményoztuk feliletmodositissal késziilt,
szaHonsavas MCM-41 katalizatorok alakszelektiv reakcidkban 6rténd alkalmazasi
lehetOsegeit.

Harom kiilénbozo pérusméretii katalizatort készitettink [1], ahol az alapvaz
cléallitisa utan utélagos médositassal (grafting technika) a feliileten propil-tiol-
csoportokat alakitottunk ki. Ezt kovetd oxidacidval hoztuk létre a felileti szulfonsav-
funkcidkat. A nyert katalizatorokat rontgendiffrakcival, N, adszorpcidval, Raman- €s
DRIFT-spektroszkopiaval, transzmisszios elektronmikroszkopiaval és sav-bazis
titraldssal jellemeztik. Megallapitottuk, hogy az MCM-41 hexagonalis szerkezete a
funkcionalizalds eredményeként lényegesen nem véltozott, ngyanakkor a porusmeéret
csikkenése kivetkezett be. ‘

A katalizitorok  aktivitisat Friedel-Crafts-alkilezéssel, az  alakszelektiv
tulajdonsagokat 1,2-diolok atrendezbdésével (2,3-butindiol, pinakol), a fransz-
sztilbén-oxid gylirlinyitdsi reakcidjaban, valamint aromés aldehidek gyliriis acetal-
képzddésével vizsgiltuk. Altalanossdgban ¢lmondhatjuk, hogy a katalizatorok
kielégitd aktivitast es szelektivitast mutattak, és szignifikins eltérések mutatkoztak a
killonbiz6 porusméretit katalizatorok esetén attdl fiiggden, hogy az dtmenetj termékek
milyen térigénnyel rendelkeznek. Tovabbi fontos, értékes informaciokat nyertiink a
termékeloszlasok valtozasabol is.

{1] Choi,J.S., Kim, D.J., Chang, S.H., Ahn, W.S., Appl. Catal., A, 254, 225 (2003).
[2] Hall, S.R., Fowler, C.E., Lebeau, B,, Mann, S., Chem. Commun., 201 (1999).
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Malonsav—-Ce(IV) rendszer tomegspektrometrias kinetikai
. vizsgalata

Stéger Adam, IV. évf. vegyész hallgaté
DE Természéttudoményi Kar

Témavezetdk: Dr. Dézsa Laszlé egyetemi docens
DE Fizikai Kémia Tanszék
Dr. Géspar Vilmos tudomanyos tancsadé
DE Fizikai Kémia Tanszék

A Ced+—malonsav reakci6 a nem linedrig kinetik4ji rendszerek korébe tartozé B-7
reakcibesaldd egyik részfolyamata. Célul tiztitk ki, hogy a folyamat sordn keletkez
€s reagiléd gazok mennyiségének vizsgalataval elemezziik a reakcié kinetikajat.

A reakcidk lejatszodasat egy Pfeiffer kvadrupdl tomegspektrométerrel membran
betdpldldsos technikdval, a Ce* fogyasat spektrofotometridsan Hitachi U-2000-es
spektrofotométerrel kovettiik.

A témegspektrometrids vizsgalatok sordn a CO; és az O, koncentrac
valtozésat figyeltiik. A CO, oldott mennyisége, eleinte gyorsan, majd lasstibb iitemben
nd egy telitési értékig, Az oxigén eldszor hirtelen fogy, majd hosszabb ideig nem
valtozik a reakcié harmadik szakaszdban né majd telitésbe hajlik. A széndioxid jele
mar nem véltozik, mikor az O, mennyisége el kezd emelkedni.

Megvizsgaltuk a reakcié viselkedését oxigénmentes &s oxigénnel disitofi
oldatokban is. Oxigén hianyos kézegben az O, jel gyakorlatilag a hattémek megfelels
marad, viszont CO, fejlédés tapasztalhatd annak megfelelben, hogy a Ce* kdzvetleniil
oxidalja 4 malonsavat. Azt tapasztaltuk, hogy névelve a kezdeti O, mennyiséget nd a
fejlédé CO, aranya is.

Megvizsgaltuk a reaktins koncentricidk valtozdsanak hatisit a gézfejlédési
(elnyelddési) gorbékre.

A spektrofotometrids mérések szerint a Ce* a reakcié soran monoton csdkken,
tehét nincs olyan részlépés, amelyben az Ce*'-bé visszaalakulna.

A kisérieti tapasztalataink a kordbhi eredményekkel kvalitativen Gsszhangban

vammak [1]. A kvantitativ értékeléshez az eddigi vizsgalatokbdl, és az irodalomban -

Osszegylilt ismeretanyagok alapjan modellszdmitsok késziilnek.

[1] Hegedis. L., Forsterling, HD., Wittmann, M., Noszticzius, Z., J. Phys. Chem. 4, 104,
99149920 (2000)
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1-Hexén homogénkatalitikus hidroformilezése
diffaziokontrolldlt tartomanyban

Ralogh Szabolcs, V. évf. vegyész hallgato
VE Mémdoki Kar

Témavezetdk: Dr. Bakos Jozsef egyetemi {anar
VE Szerves Kémia Tanszék
Madarasz Jézsef doktorans
VE Szerves Kémia Tanszék

A linedris és eldgazo lancu aldehidek termelésére. a terminalis (;lefinez
hidroformilezési  reakcibja az ipar  altal leg?lt’eljed.tebben’ aikalririzgi :
homogénkatalitikus eljards. Olcsé és gazdasé.gos eljaras kld'olrg(?zaia’ a e
aldehidek el64llitasara nagy jelentdségll, ugyanis ezek ft'alhasznalasava e;f(en
milli6 tonna fontos zsiralkoholt, zsirsavat illetve felﬁ}etetktlv anyagot nyern(? .f N

A hidroformilezési reakcidt megeldzi a szintémsgaglkompon?nsek gaz/ (l) ga é
hatarfeliileten to1ténd atlépése. Ha a kér_niai reakcflol schessége meg]](niz; a]rz: z
komponensatadds és az oldatbeli difﬁimé se’:besseget, alqcor az, 0 ban 2
jon  létre. A kimagaslo etk‘tWitasu
katalizitorrendszereknél a  kémiai  reakcié ,difﬁiziékontrollélt;a;ék Va}lllk. AEl
homogénkatalitikus  hidrogénezés néhét}y esetére azt taplz(lsztahnli ek(;nggnett
komponensataddsi tényezd megvéltoztatasaval - ?Z‘OPOS.klseﬂCtl orillmény
- jelentBsen valtozik a katalizitorrendszer szelektivitasa is [1].

OPAr,
OPAr2

Terminalis  olefin, 1-hexén hidroformilezését vizsgaltam. A, Csllfle’lZI’O
regioszelektivitisra gyakorolt hatdsanak fel?;érképezés:ére I,{h(aui:ac:)(’C(jI){)2 }iih.( _)1_ 1:_ -
bisz{[di(3,S—bisz(triﬂuonnetil)fenil)—foszﬁml](.))u}—5,5 ,6,6°,7.7°.8,8"-0 ta o-1,
binaftil fethasznalasaval in situ eldallitott katalizatorrendszert alkalmaztam.

szintézisgizra  kiéheztetett  allapot

[1] Yongkui, S., Landau, R. N., Wang, J., LeBlond, C., Blackmond, D. G., J. Am. Chem. Soc.,
118, 1348 (1996).
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Immobilizalt réz-aminosay komplexek eldallitasa és vizsgalata

Korbély Barbara, V. évf. vegyész hallgatd
SZTE Természettudoméanyi Kar

Témavezetsk: Dr. Hernddi Kidra egyetemi docens
SZTE Alkalmazott és Komyezeti Kémiai Tanszék
Dr. Labadi Imre egyetemi docens
SZTE Szervetien és Analitikai Kémiai Tanszék

elégﬁg;:lmﬁltlbank SOI; kutatoesoport tiizte ki célul olyan enzimutinzé komplexek
» amelyek valamilyen médon egy szilard hordozé felilletén réoo
Srerenceds soetben o gy 01G0oz0 felilletén rigzitve vannak
ilizalt komplexek megtartjak b 3
tuiajdonségait, s mindemellett tovabbi elgmve s rendelkonne ey clomys
\ vabbi elénytkkel is rendelkeznek: 16kd
konnyen eltavolithatok, majd i f Tiles ot o0l
» majd Ujrahasznosithaték: az immobilizila is4 3
ye Hithaidk, o ; S hatdsira néh
l:aitltiihzator s_t_a%jlhtz}sa ¢s élettartama, valamint szélesebb h(’imérséklettartorn:énybalf:tézl
kgl.‘ozfa’tlos korulmenyek kozott lesz hasznalhats. Az AKKT elbzetes kutatisai SOrdn
kﬁl?n e“ e" amm-osav—t?rtahmi komplexek megkotésére alkalmazott szilgrd hordozék-
;)r;bozo zeolitok, retegszilikatok, illetve szilikagél voltak. )
. é;aeflzll{ , mu;ke’mjk §oran polisztirol  gyantdn koot komplexeket probaitunk
(S% o ];ant le’laellzl_te;, melyek mikodésikben a szuperoxid-dizmutiz enzimhez
asonloak. FeliStelezésiink szerint a flexibilj
o) k- 1bilzs gyanta olyan kérnyezetet
1zt1(<)?1t’h;tt a.kompiexel?n-f:lf, amelyik igen hasonl6 Jehet az enzimbelj ktirnyezethi:z
ot 1se:r e;el’nkben' ,dIVHlll-bEI]ZOHal térhalositott  klérozott polisztirel gyz-mta
o s;ova- és m;;ll(eslz;er— (OMe) vagy tercbutiloxi-karbonil- (BOC) védbesoporital
aminosavakkal dolgoztunk; a szintézisek soran vi S i
iletve. totaoty s : > @ sz an vizes €s szerves (izopropanol
gben is megprébaltunk Cu* ks ; f
etve o Joze t aktiv komplexek
elballitani. A szintéziseket az fin ship i ik v socin
- »ShIp 1n a bottle™-technikaval végeztitk, mel |
tani. A ; ) soran
;z ellso lepes:b.ffn “az @Jnosavat szabad funkciGs csoportjan keresztiil a gygntéhoz
m;i enselll"k?ltotmk, majd ezutan fokozatosan ¢pitettitk fel a komplexet
z eloallitott  mintdkat vizsgaltuk  term i 14 .

I , ogravimeiria 3ré
tesztreakeioval €s kataldz-aktivitas méréssel : 55 speltrossiGri
Meghatdroztuk a Cu®*- és N-tartalmat, ESR vi
kaptunk informaciékat.

e un;rec?menyek aIapJ’an megallapitottuk, hogy (1) szerves kézegben kialakul agz
o vart kornplex, és a-mnak szerkezete nagymériékben hasonlit a modellezni
vant SOD enzim prosztetikus csoportjahoz, (i) az aminosavakon vedd

azonban nem hatékonyak.
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Az oxalsavas BZ oszcillator reakcidinak vizsgilata és
modellezése

Lovrics Klara, IV, évf. biomémok hallgato

BME Vegyészmérnoki Kar

Témavezeték: Dr. Noszticzius Zoltan egyetemi tanar
BME Kémiai Fizika Tanszék

< Dr. Wittmann Maria egyetemi docens
BME K¢émiai Fizika Tanszek

A nemlinedris dinamikai jelenségek egyik igen fontos példija a Belouszov-
Zsabotyinszkij reakcid, amelyet ezért intenziven tanulményoznak. Nemrég kideriilt,
hogy a klasszikus malonsavas BZ rendszer egyik koztiterméke az oxalsav. Célom az
oxalsav szerepének felderitése; és ezt tisztdn oxdlsav szubsziraitumi BZ rendszer
tanulmanyozasaval kezdtitk. Bar a rendszert tébben vizsgaltdk, mégis realisztikus
modellezésre eddig nem volt Ichetdség a részreakciok hianyos ismerete miaft.

Célkitlizésem a hianyzo reakciok felderitése, és a kapott eredmények felhasznélasa
a szamitogépes modellezésbén. A mostani méréssorozattal magat az oxdlsavas BZ
oszcillatort és annak négy részfolyamatat vizsgaltam azzal a szandékkal, hogy ezek
sebességi dlland6it meghatarozzam.

Els6 1épésként megismételtem az oxalsavas oszcillaciot 1M H,SOs-ban és 20°C-
on. Erre azért volt sziikség, mivel a modelliinkben fethasznéIni kivant irodalmi adatok
ezekre a kériilményekre vonatkoznak.

A mi oxalsavas rendszeriinkben a brémkihajtds nitrogéndrammal torténik, ez a
fizikai folyamat pedig egy elsérendii bomlasként foghato fel. Ennck a sebességi

alland6ja volt az els6 fontos dinamikai paraméter, amit megmértem.
Ezutén az oxdlsavas oszcillator részreakcioit kezdtik el tanulmdnyozni: hiarom

oxibrom részecskének (savas bromat, bromossav és hipobromossav) az oxilsavval
valo reakcidjanak sebességi Allanddit mértiik, illetve modelleztitk. A kapott
eredményeket a kordbbi irodalmi adatokkal egyiitt beillesztettiik a modelliinkbe, ¢és
szamitdgépes szimulaciokat végeztiink.

A szimuldciokat és a kisérleteket egybevetve megallapithatd, hogy a modell sok
szempontbdl jol kozeliti a valdsdgot, ugyanakkor vannak jelentds eltérések is. Ez
annak tulajdonithaté, hogy szamos tovabbi részreakcié (pl. a karboxil gytk vagy a
brém atom reakcidi) még nem kellben ismert, ezeket tovabbi kutatasokkal kivanjuk

felderiteni.
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Jod-ferrocén homogénkatalitikus karbonilezése aminosav-
észterek jelenlétében

Balogh Janes, V. évf. vegyészmémok hallgaté
VE Mérméki Kar

Témavezets: Skod4né dr. Foldes Rita egyetemi docens

VE Szerves Kémia Tanszék

. A ”ferr’océnvézhoz kapcsolt aminosavak elédllitisa biokémiai szempontbol |
Jelentés témateriilet, hiszen a peptidlanc tovabbépitésével gyakorlati szempontb Igi
f(_).ntos'molekulékhoz Juthatunk. Ferrocént tartalmazé nagyméreti proteineif redO
kozvetitoként miikédnek bioldgiai rendszerekben. A ferrocén €s az ammosav k3 {;EX
kapcsolat kiépitésére két homogénkatalitikus médszert alkalmaztak eddig [1,2] 0:;)ek1

» D-lif;on munkam soran killénbozd ferrocénvazas aminosav-észtereket 4llftottarn

O jod-ferrocénbdl kiindulva. A kapott vegyiileteket tiszta allapotban kinyertem
szerkezetiiket  kiilonbozd spektroszképiai  modszerekkel igazoltam M)c;d ,
dolgoztam ki a tovabbépitésre alkalmas, szabad karbonsav-szarmazék elc’ié.ll1’teis:£1rasZert

0 R

= T OMe

o 4 OMe Pd(OAc), + 2 PPh NH

&S T t 0 ————3% 5 o+
0 bidzis V=Y

A reflkci(’)kfjriil.mények valtoztatisdval sikeriilt teljesen U vegyiileteket, a
meﬁf’i}elo ’ketoam1dokat is elballitanom. Ez utébbi reakcidk esetében két, 1
mellcktermék keletkezését tapasztaltam, melyek szerkezetét izolalds utin kiilonbszd

spekiroszképiai  moédszerekkel i o
gazoltam és ia s A4
mechanizmusara, javaslatot  tettem  képzoédésiik

(11 Eckert, IL; Siedel, C. Angew. Chem., Int. Ed. Eng., 25, 159-160 (1986)
[2] Jackson, R.F.W.; Turner, D.; Block, MLH., Synletr, 862-864 (1996}

REAKCIOKINETIKA ES KATALIZIS TAGOZAT

Naftalin szelektiv alkilezése 3-pentanollal, eiméleti szamitasek
és kisérletek H-Y(FAU) zeolitkatalizitor alkalmazasaval

Vass Laura, V. évf. vegyész hallgato

SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezetdk: Dr. Halasz Janos egyetemi docens
SZTE Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai Tanszek
Dr. Tasi Gyula egyetemi docens

SZTE Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai Tanszék

A 2.6-dialkil-naftalinok szelektiv szintézise évtizedek ota kiemelt kutatasi teriilet,
napjainkig folynak a gazdasigos megoldasra iranyuld fejlesztési munkék. Ezek a kom-
ponensek ugyanis az elényds tulajdonsagokkal rendelkezé poli-(etilén-terenaftenat)
tipusti milanyagok kiinduldsi anyagaként, illetve folyadékkristaly tulajdonsagaikbol
eredden keresett termékek. Flozetes clméleti megfontolasaink alapjén abbdl indultunk
ki, hogy a jelenleg hasznalt, diizopropil-, ill. ditercbutil-naftalint el6allité katalitikus
eljarasokhoz képest nagyobb szelektivitds érhetd el az alkilez6 Agens alkalmas meg-
véalasztasaval. Alkilezd Agensnak kiindulasként a szimmetrikus 3-pentanolt vilasz-
tottuk, természetesen szimolva az dtmeneti termékek izomerizacigjaval.

A varhaté termékekre, az 1- és 2-(1-etilpropil)- ill. az 1- és 2-(1-metilbutil)-nafta-
linra, tovabba a 2,6- és 2,7-di-(1-etilpropil)- ill. 2,6- és 2,7-di-(1-metilbutif)-naftalinra,
konformacios analizist végeztiink ab initio (HF, MP2) modszerekkel. A molekulaalak
meghatirozisa utdn a jellemzd méreteket paraméterbecsiéssel szamitottuk, ezek bizo-
nyitottak, hogy a 2,6- ¢és a 2,7-dialkil-naftalin izomerek mérete és alakja kozott jelen-
13s kiilonbségek vannak, melyek az alkilcsoport méretével nének. A 2,6-DEPN kineti-
kus 4tmérdje leginkabb az Y(FAU) zeolit porusméreteivel korreldl (a 2,7-DEPN izo-
mer viszont nem fér el a csatorndban), igy a savas centrumokkal rendelkezd H-
Y(EAU) katalizatoron az alakszelektivitas jelentos nivekedése varhato.

A kisérleteket autoklavban 150 °C-on, illetve 4lléagyas reaktorban 150-200 °C-on
végeztiik kiilonbozé oldoszerekben és naftalin/3 -pentancl reaktansaranyoknal. Az ana-
lizis, mely 6nmagaban is komoly probléma a témédval foglalkozdk korében, GC-FID-
del tortént; a termékek azonositasdhoz irodalmi adatokra, GC-MS vizsgalatokra és
sajat megfontoldsainkra tAmaszkodtunk.

Fddigi eredményeink szerint a 2,6-DEPN szelekiiv képzddése az adott katalizéto-
ron a reaktdnsaranyté), a reakci6id6tdl és a homérséklettd] figg. FElméleti és gyakorlati
probléma, hogy — mar ezen a viszonylag alacsony hémérsékleten is — felileti krakk-
reakciok eredményeként kokszképzddéssel kell szdimolnunk, ami egyreszt a termékek
mennyiségét csokkenti, masrészt az aktiv centrumok blokkolasdhoz vezet.
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Jod-alkén szerkezeti részletet tartalmazé szubsztratumok
homegénkatalitikus karbonilezési reakciéi

Horvath Laszlé, III. évf. kémia-komyezettan tanar szakos hallgat6

PTE Természettudoményi Kar

Témavezeté:  Dr. Kolldr L4szlé egyetemi tandr
PTE Szervetlen Kémia Tanszék

A homogénkatalitikus reakciék szintetikus alkalmazdsa egyre szélesebb kori [1].
Ezen beliil a palladium-katalizalt karbonilezési reakcidk szdmos gyakorlati jelenttségtt
termék szintézisének alapjaul szolgalnak [2].

Tudoményos diakkéri munkdm soran pallddium komplexek altal katalizalt amino-
€s alkoxikarbonilezési reakcidkkal foglalkoztam. Szubsztritumként bioldgiai
fontossagn keton alapvegyiiletekbdl kialakitott jod-alkén szadrmazékokat hasznaltam,

Konnyen elérhetd kiindulasi anyagokbdl, tropinonbél és kimforbsl — hidrazon-
szarmazékukon keresztiil — eldallitottam a 3-jod-2-tropént és a 1-jod-kamfént. A
keton—hidrazon—jod-alkén  reakciont lépéseit optimalizaltam, és gyakorlati
szempontbdl is érdekes hozamokkal izolaltam a termékeket.

Palladium-foszfin in situ katalizatorok jelenlétében vizsgaltam 3-jod-2-tropén
alkoxikarbonilezési és aminokarbonilezési reakcidit. Az O- és N-nukleofileket tag
hatdrok kozétt valtoztattam: kiilonbozé rendfi alifis alkoholok és aminok mellett
fenol, ill. anilin-szdrmazékokat is alkalmaztam. Aminokarbonilezési reakcidban o-
aminosav-metilészterek mint aminok felhasznaldsaval megvaldsitottam tibb tropan-
¢s kdmfor-vazas karbonsavamid kitiiné hozama palladium-katalizalt szintézisét, azaz a
tropan (kimfor) alapvaz és az aminosav szerkezeti egyseg dsszekapesolasat.

N RiRga 2N
5@\ a0 E&\

3-J6d-2-tropén alkoxikarbonilezése in situ kialakitott Pd(0) katalizatorok jelenlétében

H,C~ co
l

conr1R?

A fenti médszer lényege abban 4ll, hogy az ismert alapvazak adott poziciéjaban
nagy kemoszelektivitdssal 0] szén-szén kotések alakithaték ki. Az igy nyert
vegyiiletek tovabbi aktiv szdrmazékok intermedierjei.

[1] Cornils, B., Herrmann, W.A. (Eds.), Applied Homogeneous Catalysis with Organometallic
Compounds, Wiley-VCH, Weinheim, (1996)
[2] Skoda-Faldes, R., Kollar, L., Curr. Org. Chem., 6, 1097 (2002)
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Sarjadzo élesztd sejteiklusa enzimKinetikai modelljének
vizsgalata

Lovrics Anna, IV. évf. vegyész hallgatd

ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Turanyi Tamais egyetemi docens
ELTE Fizikai Kémiai Tanszék

Megvizsgaltuk a Novak Béla, Jobn J. Tyson és munkatarsai altal kifejlesztett
enzimkinetikai modellt a sarjadzé éleszt6 scjtosztddasi ciklusanak leirdsara [1]. A
modell 13 enzim koncentraciéviliozasat irja le a sejiciklus sordn, és 73
reakciosebességi egyiitthatot és egyéb paramétert tartalmaz. A modell jellemz'('ije,
hogy mig a szerkezetét, a modell alapjaul szolgal6 csatolt algebrai- ¢s kézﬁns-eges
differenciglegyenlet-rendszert szamos kisérleti bizonyiték tdmasztja ala, addig a
paraméterek értékére kdzvetlen kisérleti adat nincsen. |

A paraméterek értékének egyenkénti véltoztatasaval mégéllapito_ttuk, hoga/- a:zok
mely értékhatarok kozott fogadhatok el, ha a tobbi paramétert a modell szerzdi f;ltal
javasolt “eredeti” értéken rogzitettiik. Vizsgaltuk a paraméterek értékének egyuttes
valtoztatdsdnak hatdsat és megallapitottuk, hogy egyiittes valtoztatis esetén az
egyenkénti valtoztatishoz képest jelentésen eltérd paraméterkészietek is eliogadhatok.
Megadtunk egy redukilt modellt, amely az eredeti 14 valtozé helyett csak 10
valtozdval és az eredeti 73 paraméter helyett csak 52 paraméterrel irja le az élesztd
sgjteiklusat. ’ )

Megillapitottuk, hogy a vizsgalt enzimkinetikai modell legtobb paralrnetere '0!1
paramétercsoportba sorolhatd és ezen csoportok paramétereihez tartozo érzekenysetgl
fliggvények egymiashoz globélisan hasonlok. Ennck az a kﬁvetkezménye.,’hogy bz!r
egyes reakciokinetikai paraméterek megviltozhatnak genetikai mutacié miati, és
ezzel megviltozhat kulcsfontossigi enzimek Kkoncentriciéprofilja, de .a
molekuldris szabdlyozorendszer alapvetd szerkezete miaff ezt a hatist egy masik
fontos kinetikai paraméter @ijabb muticié okozta megfelelé megvaltozisa teljes
mértékben helyrealithatja. A javitott szabalyozorendszer orokolhetd és ezért
tartésan  fennmaradhat. Elsé fzben  mutattuk ki egy  biokémiai
szabdlyozorendszernek a reakcioérzékenységek hasonlésigiban megmutatkozd
melekuléris hibajavito képességét,

[1] K. Chen és munkatarsai, Molecular Biology of the Cell, 11, 369-391 (2000)
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Heterogén pallidium-katalizitorok eloallitasa és sajatsagainak
vizsgalata kiilonboz6 szerves kémiaj atalakuldsokban

Téth Diana, okl. vegyész
SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezetok: Papp Attila doktordns
SZTE Szerves Kémiai Tanszék
Dr. Molnar Arpid egyetemi tanar
SZTE Szerves Kémiai Tanszék

A Szegedi Tudomanyegyetem Szerves Kémiai Tanszékeén kiterjedten foglalkoznak
j tipust heterogén Jellegli katalizitorok eléallitasaval, fizikai és kémiai sajatsagainak
tanulményozdsaval. E témakorhoz kapcsolédéan  kiilonbozé  hordozéra rdgzitett
pallddium-katalizAtorok vizsgalatat terveztiik.

A Pd-ot, valamint egyes estekben a palladiumot bérral kombindlva eltéré médon

kiilénféle hordozéra vittik. E céira SiOs-ot, annak feliiletre koitott fenilcsoporttal 7

modositott szarmazékat, valamint rendezett térszerkezeti, mezopdrusos MCM-41 és
SBA-15 tipusa szilard hordozokat hasznéltunk. Az Altalunk elkészitett katalizatorok
aktivitdsit a kereskedelmi forgalomban 1év6, a korabbiakban mar bizonyitottan
eredményesen miikods katalizatorok (Pd/C, Pd-ENCAT) aktivitisival hasonlitottuk
Ossze. A katalizitorok fizikai sajatsdgait BET, XRD és TEM feliiletvizsgals
modszerekkel tanulményoztuk.

Egyes palladium-katalizatorokkal kordbban a Heck-féle C—C kapcsolasi reakciGban
nyert kedvezd tapasztalatok alapjdn [1,2] egy, a Heck-reakcidhoz Jjellegében kozel allé
fontos szerves kémiai dtalakulds, a Suzuki-Miyaura-kapcsolds [3] kutatdsira
helyeztitk a hangsulyt. Vizsgélataink soran nemcsak a katalizitorok aktivitisdnak
megismerése volf a kizdrélagos cél, hanem a legidealisabb reakciOkoriilmény
megteremtése is, beleértve az oldészerck hatédsat, valamint vizsgaltuk a reagensckhez
kapcsolods eltérd tulajdonsagn fonkcids csoportok befolydsat is az atalakuldsra.

A Suzuki-Miyaura-reakciét, amely viszonylag egyszeriien végrehajthatdo C-C
kotés kialakitisdra szolgdlo atalakulas, kivaléan elésegitik az alialunk hasznalt Pd-
katalizdtorok. A legmagasabb (90 % 1olstti) konverziokat jod- és bromszarmazékok
fenilb6rsavval és 4-acetilfenilbérsavval torténé reakci6jaban sikeriilt elémiink, Pd-
B/MCM41 és Pd/SiO, katalizatorokkal, DMF és H>0 4:1 ardnya elegyében (100 °C,
4 h). ' '

[1] Molnér, A., Papp, A., Miklés, K., Forgo, P., Chem. Commun., 2626 (2003)
[2] Papp, A., Mikiés, K., Forgo, P., Molnir, A, J. Mol. Catal. A: Chem,, niyomdéban
[3] Suzuki, A, Organomet. Chem., 576, 147 (1999)
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Oktakarbonil-dikobalt altal katalizalt trimetilszilil-diazometan
karbonilezésének vizsgalata

Ungvari Neszta, V. évf. vegyész hallgaté
VE Mérnoki Kar

Témavezetd: Dr. Ungvary Feremc egyetemi tanar
VE Szerves Kémia Tanszék

Korabbi vizsgalataimmal megallapitottam, ho,gy ) t‘rimetilsz,ilirl—dla’zometzinbf)l
(Me3SiCHN,) oktakarbonil-dikobalt jelenlété_b_en le:’gkorl nyomést jzen-tflonﬂqgci;{d
vagy argon atmoszféraban egyarant trimetilszilil-ketén (Me381CH=’C—(?) !{epéoh .
amely az alkalmazott kisérieti koriilmények _kﬁgﬁﬁ' nem alak}ll tovabb és 120.11511 ‘ia't10
[1]. Vizsgalataim folytatisaként reakcidkinetikai I?I'E:}'EE’%eket végeztem a trimetilszilil-
ketén képzodés mechanizmusanak megallapitasa céljabol {2]. o »

A kezd@sebességek — modszerdt aﬂcalszZVE} ‘ mtrannyl,seg”l ] mfravoros
spektroszkopiaval megallapitottam, hogy a trimetilszilil-ketén képzOdés sebessége

egyenesen aranyos a trimetilszilil-diazometan és az oktakarbonil-dikobalt

dsszhangba hozhaté egy heptakarbonil-dikobalthoz vezet$ eléegyensily és egy azt
kdvetd sebesség meghataroz6 1épés elképzeléssel. A messzemenden a baloldalon 1évé

eléegyensuly a sebesség meghatarozo Iépéshez képest Valés%inﬁlreg,g@rsan’be:él!'. Erre
az esetre fennall az, hogy: k. >>k>k,. A sebesség n}egha_tarozo 1épés varloszmlﬂfafg a
heptakarbonil-dikobalt és a trimetilszilil-diaz,omefan ) v;szor.l.ylag lassa relilkClO]’El,
amelyet gyors Np-vesztés és trimetilszilil-ketén-képzOdés kovet. Az ennek soran

regeneralodo heptakarbonil-dikobalttal ujabb katalitikus ciklus indulhat.
k
Co3(CO)s —_— Co,(C0); + CO
L

k;  gyors o
C0(CO); + MesSiCHN, ——» ——»  Co,(CO),{CHSiMe,)

- N2
+ €O SICH=C=0
Co(COM(CHSIMeg) = Co,(CO); + Me,SiCH=C=

A fenti elemi lépésekre levezethetd kinetikai egyenlet:

ki ks ) 4
MMegSIGH-G=0 = 1k [Co(CO)slMe 3SICHN,JICO]
-1

formailag megegyezik a tapasztalati kinetikai egyenlettel.

f1] Ungvéri N., ITDK Dolgozat, Veszprém, Osszefoglalasok, 128. (2003)
[2] Ungvari, N, Kégl, T., Ungvary, F., J Mol. Catal. 4: Chemical, 219, 7-11 (2004)
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Szteroid alkoholok epimerizaciéja Ru/ALO; katalizdtoren

Kecskeméti Anita, I1. évf. vegyész hallgaté

SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezetdk: Dr. Zsigmond Agnes egyetemi docens
SZTE Szerves Kémiai Tanszék
Dr. Schneider Gyula egyetemi tanar
SZTE Szerves Kémiaj Tanszék

Napjainkban egyre fontosabba valik, hogy egy-egy terméket minél egyszeriibben,
minél olcsébban allitsunk elé nagy mennyiségben és j6 mindségben. Mindezek mellett
a kornyezetvédelmi szempontokat is figyelembe kell venni.

Feladatunk volt egy katalizator sokoldali hasznélhatésiganak bizonyitdsa egy, a

kereskedelemben kaphaté, igen driga vegyiilet olcsdbb szintézisében [1.].

Munkank soran a heterogenizalt Ru(OH), komplex katalitikus hatdsat vizsgiltuk a
17B-6sztradiol-3-metiléter epimeriziciéjaban. E katalizatort (Ru(CH)5/Al,0;) elsdként

Japéan kutatok alkalmaztak oxid4cids és hidrogénezési reakciokban [2].

Szerves kémia 1. tagozat

CH; OH CH; OH

iy O

Ru(OH);/ALO;

CH3l_ Cng O
17B-8sztradiol-3-metiléter 1 7a-8sztradiol-3-metiléter

A kisérleti koriilményeket valtoztattuk, mig egy optimélisnak mutatkozé értéket el
nem drtiink. A reakcié koriilményei kiziil valtoztattuk a reakci6 hémérsekletét (80 °C,
ill. 100 °C), az atmoszférat (hidrogén, ill. argon), az oldoszert (toluol, ill. toluol-
butanol elegy). Méréseink soran a megfelels reakciokoriilménynek a toluolos kozeg,
100 °C hémérséklet, argon atmoszféra bizonyult,

A termékképzbdést a reakcié sordn vett mintak vékonyréteg kromatografiis -
analizissel ¢és HPLC mérésekkel kovettitk. Fzen koralmények kozitt ment végbe a
reakcid a legnagyobb konverziéval (42,55 %).

[1.] Kazuya, Y., Norita, M., dngew. Chem. Int. Ed, 41, 4538-4542 (2002)
[2.] Kazuya, Y., Norita, M., Angew.Chem. Int. Ed., 42, 1479-1483 (2003)
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Kiilonféle komplexekben hasznosithaté P-ligandumok szintézise

Kerényi Andrea, V. évf, vegycszmérndk hallgatd
BME Vegyészmérnski Kar

Témavezettk: Dr, Keglevich Gybrgy tanszékvezets cgyetemi tandr
BME Szerves K émiai Technolégia Tanszék
Dr. Szelke Helga tudomanyos segédmunkatars
BME Szerves Kémiai Technolégia Tanszék

TDK tevékenységem sordn feladatomat ij P-ligandumok és kiilonféle komplexek
szintézise képezte.

Elséként 5- és 6-tagti P-heterociklusok illetve azok borin-komplexeinek
el6allithatosagat vizsgaltam. Részletesebben a 2-metil-1-fenil-2,5-dihidro-1H-foszfol-
1-oxid gytir{ibévitését tanulmanyoztam.

Munkédm méasodik részében, a NIKE 2000 sltal rendelkezésre bocsatott P-klor-
dibenzooxafoszforinbol Grignard-reagenssel és kiilonféle nukleofilekkel (aminokkal,
cnantiomertiszta (S)-(-)-a-feniletil-aminnal &s (-)-mentolial} megvaldsitott reakciGhan

0j akiralis és kiralis P-ligandokat 4llitottam eld. Az elBallitott foszfinokat oxidként s
boran-komplexként stabilizaltam.

cl:PI—O — E_O T =P 0 E—o —_>H3B ,T—o

[ Y

Y
o)
N,H
Y= @ . . ILIEtz sHl\'l—CH-—CH3’ Ph—CGuiH ,Me'—d'"""CHMEz
b e

Atmenetifém katalizatorok ligandumaiként régota  alkalmaznak foszfinokat,
Gjabban egyre tobb foszfinit és foszfonit egységet tartalmazé P-ligandot. Ezért a
munkim sorin elSallitott dibenzooxafoszforin  szérmazékokbél (foszfinitekbd])

dikl6rdibenzonitril-platinaval platina(Il)-komplexeket képeztem, melyeket a jovében
katalitikus hidroformilezési reakcidkban kivanunk tesztelni.
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rFa r = : .1
Tetrazinszarmazékok reakcidja fémorganikus reagensekkel |

Lérincz Krisztian, IV. évf. vegyész hallgato
ELTE Természettudomanyi Kar

Dr. Kotschy Andras egyetemi docen.s '
ELTE Altalinos és Szervetlen Kémiai Tanszék

Témavezetd:

Annak ¢llenére, hogy a tetratzinszdrmazckokat a k'émig szé.r-nos te;?letcg
(novényvédelem, folyadékkristalyok, robbanéanya,c?r_olf, sz@tetiku’i ﬁltfmtlf Si:gi )
alkalmazzak, elterjedésiiknek gatat szab a kiildnbdzo ,5szienale’xpu ' e?re "e ot
hordozo nem szimmetrikus tetrazinok elfiaillitésé.re} a'l%ialm'as a,lta:lan(')s erve};llyu eljal;ren
hianya. A tetrazinok fokozott nukleofil szubsztm{cms kes?zseget klhaszllza ;a; ’e 'vra "
lehetdség nyilna € probléma megolddsara, de femorgamlfu.s’ reagensf{? | a a’sc?k 2
tetrazinszarmazékokon egy egyedi, ugynevezett azofil addicids reakci6 jatszodi

(Id. 4bra). 5
0]
) .
A

A

SN THF HN™ N :
+ PhLj —
r':l\fﬂl 78 9C, Af NYN\O
N.
N\N N
\ .

Kutatasaim soran célul tliztem ki az azofil addicié lejétsz{)d@éf; ki\.réh.f.é .Fén)’fezéi
feltérképezését és ezen ismeretek birtokdban olyal? rea’gensek efs kisérleti korzhr;jﬂ)it:ﬁ
kivalasztisat, amelyck a tetrazinszdrmazékok és fémorganikus reagensek kozd
atalakuldst a nukleofil szubsztiticié irdnyéba toljak el.
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2,2,2-Trifluoracetofenon Perkin-reakcibja

Cserényi Szaboles, okl. vegyész

SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd:  Dr. Felfoldi Karoly egyetemi docens
SZTE Szerves Kémiai Tanszék

A fluortartalmda vegyiiletek, koztik a trifluormetil-csoportot tartalmazok 18,
fontosak a gyégyszer- és agrokémiai iparban, mert szdmos kiillonleges bioldgiai hatdst
mutatnak. A trifloormetilezett o, B-telitetlen karbonsav-észterek fontos intermedierck
biologiailag aktiv vegyiiletek szintézisében, Az o,f-telitetlen karbonsavak egyik
eldallitasi lehetésége a Perkin-kondenzécio, amelynek hatranya, hogy csak aromas
aldehidekkel megy [1] kielégitd eredménnyel:

Ar—CHO + (CH3C0)%,0 5% Ar—CH=CH—CO,H

A trifluoracetofenon az igynevezett aktivalt ketonok kérébe tartozik. Szamos olyan
reakcidja van, ami a trifluormetil-csoport aktivalo hatisa miait megy végbe. Ez miatt
gondoltuk azt, hogy alkalmas szubsztrat lehet a Perkin-kondenzacioban (ami
ketonokkal nem megy), és a reakcio eredményeként az I, az Ogliaro médositasban a I
vegyiiletnek kell képzddnie:

Ph Ph r‘;COZH

N
C=CHwCO,H \C::C
4 “,

CF,
C Ph
I B

Az I vegyillet mindkét izomerje jsmert, a trifluoracetofenonbd! mas tipusta
reakciokkal  (Wittig-, Horner-Wadsworth-Emmons-, Heck-,  Reformatszkij-
reakcid+eliminicid) eldallithatok, a IL vegyiilet nem ismert.

Felvetésiink helyesnek bizonyult. A trifluoracetofenon Perkin-kondenz4cidja az L.
vegyiiletet credményezi, a reakcié sztereoszelektiv, az E:Z izomer ariny ~98:2. A
kapott vegyiiletek fizikai adatai, spekiroszképiai jellemzdi az irodalmi adatokkal
megegyeznek. A Perkin-Ogliaro modositas ugyancsak pozitfy eredménnyel zaruli. A
reakcié eredményeként, bar még a pontos szertkezetmeghatirozas hatra van, a 1II.
vegylilet F-izomerjét sikertilt eléallitani, a reakcié sztereoszelektiv. Az W vegyiiletet
fizikai adatokkal, spektroszkopiai médszerekkel jellemeztitk. Az irodalmi elézmények
alapjan 1igy gondoljuk, hogy -elsd izben sikeriilt ketonnal Perkin-kondenziciot
megvaldsitani.

[1] Rosen, T., The Perkin reaction, in Comprehensive organic synthesis (ed. B.M. Trost),

Vol.2., Pergamon Press, Oxford, 395-408 (1 991)
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Uj szintézisstratégia alkalmazisa a 15-p-hidroxivinkadifformin

”or

cloallitasara

Téth Floridn, okl. vegyészmérndk

BME Vegyészmérnoki Kar

Témavezeté: Dr. Kalaus Gybrgy egyetemi tanar
BME Szerves Kémia Tanszék

A Budapesti Miiszaki ¢s Gazdasagtudomanyi Egyetem Szerves Kémia Tanszékén
mitkédd Alkaloidkémiai Kutatocsoportban 1j, konvergens szintézisstratégiat
dolgoztak ki az aszpidoszpermanvaz felépitésére. Eljarasukban egy alkalmasan
kiépitett triptamin-szarmazékot, mint kozds kiindulasi anyagot reagéltattak
megfeleléen kivélasztott aldehidekkel, vagy aldehid ekvivalensekkel, melynck
eredményekent olyan tetraciklusos észterckhez jutottak el, melyekbdl néhany lépésben
kialakithatd a célvegyiilet. Erre a stratégiara épitve célul tiztik ki a 15-B-
hidroxivinkadifformin (1) eloallitasanak a megval6sitasat.

PN

COOGH,

3

A konvergens szintézis kulcsmolekuldjaként vélasztott indol-szarmazékot egy
alkalmasan kiépitett aldehid ekvivalenssel reagaltattuk, de a reakcidban nem a vart
termék keletkezett, hanem egy aktivalt, terminglis kettds kotést tartalmazd enamin. Az
eredmény ismeretében kézenfekvonek latszott az, hogy az aldehid ekvivalenst primer
amino-csoportot tartalmazo triptamin-szarmazékkal vigyiik reakcidba.

Elképzelésiinket siker koronazta, munkink soran eljutottunk a 15-
oxovinkadifformin (2) és a 15-0x0-A""*V-szekodin (3) keverékéhez. A dihidro-
oxoszekodin (3) xilolban p-toluolszulfonsav monchidrit jelenlétében végzett reakcidja
a 15-oxovinkadifformint (2) eredményezte. A karbonil-csoport regioszelektiv
redukcidjaval a 15-p-hidroxivinkadifforminhoz (1) jutottunk el.
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Kromonok Heck-reakcioja

Vasas Attila, V. évf. vegyész hallgatd
DE Természettudomanyi Kar

Témavezet6: Dr. Patonay Tamés egyetemi tanar
DE Szerves Kémiai Tanszék

Célunk a Heck-reakci6 kiterjesztése volt A- és B-gyiiriiben brom szubsztitualt-
kromonokra, mivel ¢zen reakcidt eddig kevéssé alkalmaztik az oxigéntartalmn
heterociklusok kérében [1]. Az A-gyiiriiben szubsztitult kromonokat négylépéses
reakcioban allitottuk eld. '

9
Ph—CH=CH,

1
Br 2 Bo Br Br ]
G
AN N eericoon ool NMP = 2
ON co.HE 1,BEA —_—
GJ/ UJ/ 2,1,/ DMSO ! o 4 b |
Triton-B ] Ieat 3
il FPiy, 7 4
on e e
1 3 4

5 35-Br- 14 5-CH=CH-Ph
PPA = polifoszforsay 6 6Br 11 6-CH=CH-Ph
Triton-B = benzil-trimetil-amméninm-hidroxid 7 TBr 12 7-CH=CH-Fh
& &-Br 13 §-CH=CH-Pk

— |
—_—
Be
o © o
14 15

A 3-(3-bréom-fenoxi)-propionsav gyiirlizirdsa 5- és 7-brém-kromanon keverdkét
adta, melyet szétvalasztdsa eredménytelen volt. Az ennek oxidacidjaban képz6ds 5-
(5) ¢és  7-brom-kromon (7) keverékét frakcionalt kristilyositissal  és
oszlopkromatografidsan valasztottam szét. A B-gyiirtben szubsztitualt 3-brém-
kromon (15) eléallitasa irodalmi eljaras alapjan volt megvalosithaté [1]. A reakciot a
3-brom-kromon (15) ¢és a sztirol (9) esetére optimaliziltuk. Az optimélis
kortilményeket (N-metil-pirrolidon, trietil-amin, 2 m6l% Pd(PPhy), katalizator, 10
mol% trifenil-foszfin, 100 °C, 20 éra) a 6-brém-kromonra (6) alkalmazva igen jo
(80%) hozammal sikeriilt elballitanom a 6-sztiril-kromont (11). A 7- és 8-brém-
kromonnal (7,8) katalizatorcserét, h8mérséklet és a sziirol mennyiség ndvelését
kovetden sikeriilt a 7- és 8-sztiril-kromont (12,13) eléallitanom J6 (97%) és kozepes
(41%) hozammal.

[1] Davies, S.G., Mobbs, B.E., J. Chem. Soc. Perkin Trans. I, 2597-2604 (1987)
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Kisérletek iij homokiralis karbociklusos szintonok eldailitasara

Mizda Roland, V. évf. vegy¢sz hallgato
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Sagi Gyuala tudoméinyos csoportvezetd
MTA BKI Nukleotidkémiai Csoport

Az utobbi 10 évben a biokémiai kutatdsok eldterébe keriiltek az an. karbociklusos
nukleozidok, amelyekben a természetes nukleozidokra jellemzd cukorgyiriit egy 3-6
tagi szénhidrogénciklus helyettesiti. Kisérleteink {6 célja 0 karbociklusos szintonok
eldallitasa volt, melvhez alapanyagul az (IR, 4S5)-2-azabiciklo[2.2.1]hept-5-én-3-on,
egy telitetlen biciklusos laktam szolgilt (1). A célvegyiiletek a 2 ¢s a 3 molekulak
voltak (1. dbra). A munka soran kideriilt, hogy a kozvetlen kiorbevitel nem
lehetséges, igy hidroxivegyiilet intermedieren at végeztiik a szintézist. Ennek soran gj

e

hidroximetil) ciklopentinok el6allitdsara, amelyek értékes intermedierck lehetnek
nukleofil  szubsztiticids  reakcidval  kialakithaté  karbociklusos  szintonok
eléallitasahoz.

o HO

2
Z
-
O

H

R
)
§
X

1 2X=0H
3X=Cl
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2-Aril-3-nitrokromének, mint dipolarofilek azometin-ilidek
1,3-dipolaris cikloaddiciéjaban

Marth Gabriella, V. évf. vegyészmémok hallgaté
BME Vegyészmémdéki Kar

Témavezetdk: Dr. Nyerges Miklds tudoményos f6munkatars
' MTA BME SZKT Tanszéki Kutatécsoport:
Virdnyi Andrea doktorins
BME Szerves Kémiai Technoldgia Tanszék

Az azometin-ilidek 1,3-dipoldris cikloaddiciéja megfeleld olefinekre az egyik
legrévidebb és legkényelmesebb ut pirrolidin-szirmazékok gyors felépitésére.
Kutatdsaink sordn konnyen hozzaférhetd kromén-szarmazékokbol kiindulva,
kiilénbozd azometin-ilidek 1,3-dipoldris cikloaddiciés reakcisit felhasznilva Uj
benzopirano[3,4-c]-pirrolidin szarmazékokat &llftottunk eld. A reakcidk szinte kivétel
nélkill jo termeléssel, sztereoszelektiv médon jatszédnak le. A reakcidk sebességét
déntden befolyasolja a kromén dipolarofilhez kapcsolddé helyettesiték mindsége,

| R=H, Mg, Bn;
Ri=H, Ar,
E= H, COzEt;
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Kiralis szelektorként alkalmazhatd kolsavszarmazékok
szintézise

Schuster Ndiko, okl. vegyész
SZTE Terméézettudoményi Kar

Dr. Wislfling Janos egyetemi docens
SZTE Szerves Kémia Tanszék

Témavezetd:

Munkénk sordn kirdlis szelektorként alkalmazhaté kélsavszérmazékok elsallitasat
tiztiikk ki célul. Kiinduldsi vegyiiletiink, a kélsav (1) 11 kiralitdscentrumot tartalmaz,
olcsd, nagy mennyiségben rendelkezésre all, mindharom hidroxilcsoportja a-térallasn,
ami kedvezd hatassal Iehet a szelekciora, hiszen a molekula egyik felén eziltal egy
"hidrofil" kosar jon létre. Azt terveztiik, hogy a molekula hidroxil-csoportjait részben,
vagy teljesen amino-csoportokra cseréljik ki. A di-, ill. triamin erds asszociatumok
képzésére alkalmas, tovabba lehetGséget kinal aromas uretinok eldallitisara, amelyek
-7 kolcsonhatasok révén létesithetnek kapcsolatot a szétvalasztandé enantiomerpér
tagjaival. _

A hidroxil-csoportokat oxidaltuk, majd a keletkez6 ketonokat oximma alakitottuk.
Az oxim redukci6jival aminokat kaptunk, amelyeket a szénsavszdrmazékokkal
reagiltatva megkaptuk a kirdlis szelektorként alkalmazhaté vegyiileteket (2).
Kisérleteink egy részében mindharom hidroxil-csoportot atalakitottuk ezen reakciosor
szerint, ugyanakkor a 7-es és a 12-es helyzetii hidroxil-csoportok szelektiv médositasa
lehet6vé tette egy eltérd szubsztituensnek a 3-as pozicidba torténéd beépitését. Irodalmi
tapasztalatok alapjan az aromas uretanok elénydsen befolydsoljak a kirdlis szelekcidt.
Azt tervezzik, hogy a késébbiekben az dltalunk eloallitott vegylleteket megfeleld
szilikagél hordozohoz kétve kiralis HPL.C-kolonna toltetet készitink.

I
0

OJ\NH

1 2

Ar:  4-nitrofenil-, 3,5-dinitrofenil-, 3,5-dimetilfenil-csoport
R: —0OH, -NH,, ariloxi-karbonilamino-, arilaminokarboniloxi-csoport
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Trimetilszilil-ketén és trimetilszilil-diazometsn reakcidjanak
vizsgilata

Seres Bogldrka, IV. évf. vegyész hallgato
VE Mémdki Kar

Témavezetok: Dr. Kégl Tamés tudomanyos munkatérs
VE Szerves Kémia Tanszék
Dr. Ungviry Ferenc egyctemi tanir
VE Szerves Kémia Tanszék

Trimetilszilil-diazometan Kkatalitikus karbonilezésének vizsgalata sordn Ungvary
Ferenc és munkatirsai a reakcio korilményeitél fiiggo mennyiségben 2,3-
bisz(trimetilszilil)-ciklopropanon és 2,3 4-trisz(trimetilszilil)-ciklobutanon  izomer
elegyek képz6dését észlelték [1,2], amely izomerek Gsszetétele eltért az irodalomban
[3.4] leirtaktol. Az eltérés okdnak kisérleti tisztdzdsat és az izomerek képzddésének
elméleti kémiai vizsgalatat tiiztem ki munkam céljaként.

Gazkromatografids elemzés alapjan megallapitottam, hogy a trimetilszilil-
diazometan ¢s trimetilszilil-ketén reakciGjanak kinetikailag kontrolldlt terméke a Z-
2,3-bisz(trimetilszilil)-ciklopropanon, amely termodinamikai kontroll esetén racém E-
2,3—bisz(trimeti]szilil)~ciklopr0panonnz’1 1zomerizalodik.

A 2,3-bisz(trimetilszilil)-ciklopropanon izomerelegy €s trimetilszili-diazometin
reakciojaban keletkezd mindhdrom lehetséges 2,3,4-trisz(trimetilszilil)-ciklobutanon

~ izomer képzddését kimutattam. Ezek koziil a racém Z,E-2 3 4-trisz(trimetilszilil)-
ciklobutanont és az clézdekben bemutatott racém £-2,3-bisz(trimetilszilil)-
ciklopropanont kiralis nedvesitésii kolonnsn gazkromatografids uton azonositottam.

[1] Ungvéri, N., ITDK Dolgozat, Veszprém, Osszefoglalasok, 128 (2003)

[2] Ungvri, N., Kégl, T., Ungvéry, F., J. Mol. Catal. A: Chemical. 219, 7-11 (2004)

[3] Zaitseva, G.S., Kisin, A.V., Novikova, O.P., Livantsova, L.1., Baukov, Y.I, Zhur. Obshch.
Khim., 58, 1677-1679 (1988); J. Gen. Chem. USSR (Engl. Transl.) 53, 1497-1498 (1988)

[4] Zaitseva, G.S., Lutsenko, LE., Kisin, A.V., Baukov, Y.L, Lorberth, I., J. Organomet.
Chem., 345, 253-262 (1988)
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Uj kromofor és fluerofér lipofil anionok szintézise, jellemzése és
jelzémolekulaként valé alkalmazasa

Naszalyi Livia, okl. vegyészmérnok

BME Vegyészmérnoki Kar

Témavezetd:  Dr. Huszthy Péter tanszékvezeto egyetemi tandr
BME Szerves Kémia Tanszék
Konzulens: . Dr. Gyarcsdnyi E. Rébert egyetemi docens

BME Altalanos és Analitikai Kémia Tanszék

Az analitikai kémia teriiletén az utobbi években igen elterjedtté valt a kiilonbozo
jelzémolekuldk (markerek) haszndfata. A markerek olyan vegyiletek, am’elyel’(
.segitségévei cgy adott analitikai modszerrel kﬁzvetnlen'i.il ne'm ’ detektilbhato
vegyiileteket mutathatunk ki azédltal, hogy egyértelmil osszeﬁlgg,gesbe ho%zulf
jelenlétiiket, vagy koncentracidjukat egy jelzﬁmolekulééva%. Huszthy és }llunke?.ta.rsm
régota foglalkoznak fluoreszcens és kromofér akridon egységet tartalmazo vegyliletek
szintézisével, mivel azok igen elényos tulajdonsdgokkal rendelkeznek.

o]
Ox 20
LI
|
Oy .0
= N
i i {CH)e
o]
C15H31
1 COOH 3
o] 0
(CH2)12 CIHE
S0,H ‘ COOH

TDK munkam soran az &bran lathatd 2.4,6-trinitro-3-pentadecilfenolt (1),_ 12'—(9—
oxoakridin-10(9H)-il)dodekanszulfonsavat (2}, 12-(9-0x0akriﬁlin—l0(9’]{)-11)131'1_(16—.
kansavat (3) és (9-oxoakridin-10(9H)-il)ecetsavat (4) allitottam eld konkrcl:t anahtlk’al
céllal. Ezek koziil 1 és 2 kromofor lipofil anionok ionszelekiiv folyadekmf:n'l‘?ran
elektrodok aktiv anyagaként keriiltek felhasznélasra az elfektrédok ’membranjabarll
lejatsz6d6 transzportfolyamatok vizsgélataban, mig 3 és 4 a:kndon cgységet tartalmazo
karbonsavak peptidkémiai jelzdmolekula szerepét toltik majd be.
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Kinoidalis tetrazinok reaktivitasinak vizsgalata

Dénes Julia, IV. évf. vegyész hallgatd
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetok: Bostai Beatrix doktorans
ELTE Altaldnos és Szervetlen Kémiai Tanszék
Dr. Kotschy Andris egyetemi docens
ELTE Altalanos és Szervetlen Kémiai Tanszék

A tetrazinszarmazékokat tobb mint sziz éve ismeri az emberiség. Alkalmazzuk
Oket nbvényvédbszerekben, fotdipari adalékanyagokban, robbandszerekben és
folyadékkristilyokban is [1]. Reakcidik kozil a (4+1) és (4+2) tipusu cikloaddicids
reakcidkat kiséri a legnagyobb figyelem, de addicids és szubsztitticiés reakcidik is
-ismertek. Sokféle médszert dolgoztak ki eldallitisukra, de a nem szimmetrikusan
szubsztitudlt 1,2,4,5-tetrazinoknak az eldallitisa csak csekély kitermeléssel
jellemezhet6 [2]. |

Munkam soran eldallitottam jo kitermeléssel egy kiilonleges szerkezetil, kinoiddlis
tetrazint [3], melynek kiilonbozd reakcioit vizsgaltam heteroatomos nukleofilekkel és
fémorganikus reagensekkel. Tanulményoztam a fotokémiai bomlas mechanizmusit is,
kiilénbozé olddszerekben.

FAR nukleofil reagensek
RZ/N N"_‘RI
I fémorganikus reagensek
N °N =
II~II [l
\H/N fotokémiai reakeiok
O

R1 =R2 = 2 4,6-trimetilfenil
R1 = metil, R2 = butil

A dolgozat és az azt kisérd eldadas kisérleteim eredményeit mutatja be.

(1] Sauer, )., Comprehensive Heterocyelic Chemistry Il (Szerkesztette A.J. Boulton) Vol.6.
Pergamon, 913, (1996) '

[2} Gildewell, C.; Lightfood, P., Royles, B.J. L; Smith, D.M., J. Chem. Soc. Perkin Trans. 2.,
1167, {1997)

[3] Bostai, B., Nukleofil szubsztitricios reakciok tetrazinszdrmazékokon, szakdolgozat, ELTE
{2003)
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N-Glikanok glikozil-azidjainak szintézise

Kalmar Laszlo, V. évf. biologus, II. évf. vegyész hallgatod
DE Természettudomanyi Kar

Témavezets:  Dr. Kerékgyarté Janos tudoményos fomunkatars
) DE Biokémiai Tanszék

Az N-glikoproteinek szertedgazd és alapvetd szerepet jatszanak a bioldgiai
folyama—tokﬁ-an. Ezen glikokonjugatumokban a fehérie adott aszparaginjaihoz a
Man—a-(l-»6)~[Man—0L—(1—)3)]—Man-{3—(1—>4)—GlcNAc~B-(1—)4)-GlcNAc () torzs
pentaszacharidon keresztiil B-N-glikozidos kotéssel szénhidratlancok kapcsolodnak.

Kutatécsoportunk célul tiizte ki szelektiven védett oligopeptidek és O-benzilezett
oligoglikozil-aminok kozotti kapcsoldsi reakcidk tanulmanyoz4sat, mind a peptid,
mind a szénhidrit méretének fiiggvényében. En feladatul kaptam a teljesen O-
benzilezett core-pentaszacharid glikozil-azidjanak eléallitasat.

Man (011—6)\‘,\___________M______________,,._______.l g

Man(31-4)GIcNAC(B1-4)GIcNAG(31-N}-—Asn
A T A T
Man (o1-3)
QAc OBn OBn
BnO i 0 HO Q
Ao B0 SEt BnO Ny
NPhth NPhth
26 19

Stratégiank alapjat a 3° és 6” helyzetben O-acetil iddleges védbesoportot hordozé
26 diszacharid-tioglikozid szintézise képezte. A B-mannozidos kotést, a Biokémiai
Tanszéken tovabb fejlesztett modszerrel a megteleld B-D-gliiko-szarmazék oxidaciot
koveth redukcioval torténd C-2 epimerizaciéjéval alakitottuk ki. A rendelkezésiinkre
416 19 szelektiven védett glikozil-azid és a 26 tioglikozid kondenzacioja
eredményeziec a megfeleld a 3" és 6" helyzetben O-acetil iddleges véddesoportokat
hordozé triszacharidot. Az acetil csoportok eltévolitisaval nyert triszacharid glikozil
akceptor ¢s az etil-2,3,4,6-tetra-O-benzil-1-tio-a-D-mannopiranozid kondenzacidjaval
nyert pentaszacharid szarmazék ftalimido csoportjainak acetamidora cserélése vezetett
célvegytletiinkhoz.
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Aril-helyettesitot tartalmazé 1,2,3,4,5,6-hexahidrofoszfinin-
oxidok szintézise

Lengyel Déra, V. évf. vegyészmérnik hallgato
BME Vegyészmémdoki Kar ‘

Témavezetd:  Dr. Keglevich Gybrgy tanszékvezetd egyetemi tanar
BME Szerves Kémiai Technoldgia Tanszék
Konzuiens: Sipos Melinda doktorans
BME Szerves Kémiai Technoldgia Tanszék

A Szerves Kémiai Technolégia Tanszék foszfor-heterociklusos kutatéesoportjaban
az elmalt t6bb mint masfé] évtizedben jonchany 5-, 6-és 7-tagu foszfor-heterociklusos
vegyiiletcsaldd szintézisét kidolgoztdk. Az eddigi . munkanak egyrészt szintetikusg
Jelentdsége van, masrészt varhatéan biologiai aktivitdssal rendeltkezd vegyiileteket tett
hozzaférhet6vé.

TDK munkim sorin feladatom az volt, hogy kiilonféle 1,2,3,4,56-
hexahidrofoszfinin-oxidokat (példaul A & B) készitsek tobbféle médszerrel, igy az
1,2-dihidrofoszfinin-oxidok redukcidjaval, illetve a foszforfunkcié megvaltoztatdsdval
€s az 4 P-heterociklusok kopformacidjat tanulményozzam. Vizsgalni kivintam
tovabba a hidrogénezés soran fellép§ varatlan gytiriiszlikilési reakcidkat (lasd: C
termeket) is. Az 1j vegyiileteket cgy érdekes és 4j reakcioban kiinduldsi anyagként
kivantuk alkalmazni.

O O Hac .
P
7 7
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1,3-Dipolusok képzése és azok cikloaddicios reakcioi a
13c-osztron sorban

Benedek Gabriella, V. évf. vegyész hallgaté
SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Mernyak Erzsébet tudomanyos munkatérs
SZTE Szerves Kémiai Tanszék

A szterdnvazas vegyliletek a természetes szénvegyiiletek fontos csoportjat alkotjak.
Novényl, allati és emberi szervezetben egyardnt eléfordulnak. Sokrétil bioldgiai
funkcidt latnak el.

Az eddigi szteroidkémiai kutatisok elsbsorban a szteranvaz szubsztitualdsira
irAnyultak. Az utobbi id6ben elbtérbe keriilt a szteroidok vazmodositasa is, hiszen a
gytrGrendszer anellacios szénatomjanak konfigurdcid-valtozasa a konformécidt is
meghatarozza. A konformaci6 valtozasa befolyédsolja a receptorkstodést, végsd soron
a molekula biologiai hatasat.

A 13a-6sztron D-gytiriijének szubsztitualasdval iranyithatdé a gylirlirendszer
konformicidja, ezzel befolyasolhatd a szteroid molekuia receptorkéttdése. Ennek
farmakolégiai jelentdsége abban rejlik, hogy ily médon iranyitott szubsztiticidval
olyan modositott szteroidok. allithatdk eld, amelyek pl. antisztrogénként viselkedve
kiszoritjak a hormont a receptor aktiv centrumabol, és igy terapidsan alkalmazhatdk.

Munkank sordn olyan szteroid-1,3-dipélusokat (nitron és azometin-imin) sikeriilt
eléallitanunk, amelyek 1,3-dipoldris cikioaddiciés reakcidk hasznos kiindulasi
anyaganak bizonyultak. Ezen intermedierek képzését az epi-6sztron sorba tartozé D-
szekoaldehidbél kiindulva (1), Lewis-sav katalizissel, illetve az alkenil-oldallancra
torténd  intramolekularis  elektrofil addicioval is sikerlilt megvaldsitani. A
cikloaddicidk eredménycként szamos 0y nitrogén-, illetve oxigéntartalmi szieroid-
heterociklust allitottunk eld.

0 e
= — itr

: 1,3-diplus eldallitisa TR 1 3-dipoliris
cikloaddicidk

—_—

b—— e azometin-imin \
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. Perfluor-tercier-butoxi ésoporttal szubsztitualt aminok
szintézise '

Mohl Janos, V. évf. vegyész hallgaté
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezet6:  Dr. Szabé Dénes egyetemi docens
ELTE Szerves Kémiai Tanszék

Az ELTE Szerves Kémiai Taoszékén az elmilt tiz évben szdmos uj tipusa
fluororganikus vegyiilet szintézisét és Jellemzését valositottak meg. Legtobb esetben
czek szerkezetére az jellemzd, hogy a fluorofilitasért egy nem eligazo perfluoralkil
lanc [CF3(CF2)n-, n = 3,5, 7, 9] a felelds [1.2]. Ehhez a témakdrhdz kapcsolodva
diakkori munkdm sordn olyan reagensek szintézisét tliztik ki célul, amelyek
fluorofilitasat a perfluor-tercier-butil csoport [(CF3)3C-] hatarozza meg. Ez a flugros

csoport szerkezetében lényegesen eltér az el6bb emlitettektdl. Kompaktabb és eligazo.

Tovabbi fontos sajatsaga, hogy merev és gombszerii. Ezen tényeket alapul véve olyan

kiillénb6z6 rendiiségli aminok szintézisének kidolgozasa volt a feladatom, amelyekben

legalabb egy perfluor-tercier-butoxi csoport [(CF3)3C-0-] talalhaté. Az Altalam
eldallitott vegyiiletek lchetéséget adnak az eddig ismert fluorofilitds-adatbédzis tovabbi
bovitésére. Ennek sepitségével informaciot nyerhetiink a fAzispreferencia és a
molekulaszerkezet kozotti dsszefliggés kapesolatéra, amely segitheti ujabb szerkezetii
fluorofil katalizatorok, ligandumok és reagensek hatékony tervezését és szintézisét.

[1] Abulikenm, A., Halasz, G., Csampai, A., Goméry, A., Rébai, J., J. of Fluorine Chem., 125,
1143-1146 (2004)

[2] Szlavik, Z., Térkanyi, G., Gémory, A., Tarczay, Gy., Rébai, 1., J. of Fluorine Chem., 108,
7-14 (2001)
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Optikailag aktiv oxiran-, oxetan- és pirrolidin-szarmazékok

eléallitasanak vizsgalata

Farkas Ferenc, V. évf. vegyészmérnok hallgatd

BME Vegyészmérndki Kar

Témavezeték: Dr. Thurner Angelika tudoményos_munkatérs
MTA Szerves Kémiai Technoldgia Tanszéki Kutatocsoport
- Dr. Faigl Ferenc egyetemi tanar
BME Szerves Kémiai Technoldgia Tanszék

‘Az utobbi idében a gyogyszeripar szaméra egyre fontosabb az optikailag aktiv
gyogyszermolekulak enantioszelektiv szintézise. Célom volt enantiomer tllsz‘ta ox.lrén—
szarmazékok elballitisa és ezekb®l diszubsztitualt-pirrolidin-, és dihidropirrol-
szarmazékok szintézise, Ezért kinetikusan rezolvaltam a racém (Z)-2-benziloximetil-3-
hidroximetil-oxirdnt, majd ebb&l aminooxirant allitottam eld, melyet LIDAKOR-ral
sztereoszelektiv mddon  kirdlis aminooxetin-szirmazékkd rendeztem 4t. Ezzel
parhuzamosan a racém aminooxetdnbdl eldallitottam egy 1j vegyiiletet a 3-metoxi-4-

benzilpirrolidint.

> UDAKOR R 7\ N
* — N Ph
THF R _/ N
OH H

N OBn 780G
R? R? R'=Me, Ph R2=Ph

Ezt kévetben racém (Z2)-2-tritiloximetil-3-hidroximetil-oxirdnt allitottam elo és
ismételten enzimet alkalmazva rezolvaltam. A kinyert optikailag aktiv anyagbodl
benziloximetil-4-tritiloximetil-oxirant képeztem €s ebb6l butillitiummal optikailag
aktiv oxetént, valamint (Z)-but-2-¢én-~1,4-diol-szarmazékot allitottam eld és ezt j, 2,4-
es helyzetben diszubsztitualt dihidropirrol-szarmazékka alakitottam.

Ph
H O H Ph —
—_—ooen, =L
rlq OCPh,
' OH
OCPh, OBn OH Bn

A kilonféle utakon elballitott G pirrolidin-, és dihidropirrol-szarmazékok
optikailag aktiv formai értékes intermedierek lehetnek a gydgyszeripar szaméra.
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Uj ferrocéntartalma arilglikozidok ¢és heterociklusok szintézise

Pasztor Judit, IV. évf. vegyész hallgaté
Ozohanics Olivér, IV. évf. vegyész hallgato
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Zsoldosné dr. Mady Virdg tudomanyos fémunkatérs
MTA-ELTE Spektroszkopiai Szerkezetkutaté Csoport

Az elmult években, felismerve a ferrocén kiillonbozd vegylileteinek biologiai
akiivitdsat, jelentsen megnétt az érdeklddés ezen anyagok irdnt az orvostudomsny és
bioldgia teriiletén. Szdmos ferrocénszarmazéknal rakellenes hatast mutattak ki, néhény
szénhidrattartalmt vegyiiletnél maldriaellenes hatdsrdl szamoltak be.

A kutatdcsoportban, melynek munkajaba bekapcsolédtunk, kordbban szimos
ferrocén szubsztitudlt heterociklust és ferrocenil-aril-kalkonglikozidot allitottak eld, és
komplex szerkezetvizsgald modszerckkel vizsgaltdk ezek szerkezetét és
molekuladinamikai sajatsagait.

Kutatdsaink célja olyan 1j ferrocénszdrmazékok eldallitasa volt, melyek
egyidejlileg tartalmaznak heterociklust és szénhidrat-molekularészt.

1 2

Megfelelden szubsztitudlt ferrocenil-aril-kafkonokat aril-hidrazin-szarmazékokkal
reagiltatva 0j glikozilezett pirazolin- s pirazol-szdrmazékokat (pl. 1 és 2) allitottunk
eld. A pirazolin — pirazol atalakitast egyszeriibb ferrocenil-pirazolin szdrmazékokon
szisztematikusan vizsgaltuk.
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Osztranvazas szteroid-alkoholok és -aminok eléallitisa és
heterogén Ru(OH)3/ALLO;-katalizitorral torténé epimerizacioja

Herman Beata, V. évf. vegyész hallgatd

SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Mernydk Erzsébet tudomanyos munkatars
SZTE Szerves Kémiai Tanszék '

A szteroidkémidban nagy kihivast jelent a sztérikusan gatolt alkohol-, illetve
amino-szarmazékok szintézise. Ismeretes, hogy az Osztron 17-es keto-csoportjanak
redukcidja — kevés kivételtd] eltekintve — altaldban 17B-olt eredményez. A 17a-
vegyiilet csupin elhanyagolhaté mennyiségben képzédik. A 13-gpi-dsztron 3-
metiléterének redukcidja viszont keverékhez vezet, ahol a képzédd szteroid alkoholok
aranya az alkalmazott redukalészertdl fligg. A mi célunk az volt, hogy egy olcsé
katalizator felhasznéldsdval, heterogén katalitikus koriilmények kozott allitsunk elé
sztérikusan gatolt Osztranvazas alkoholokat. Az epi-0sztron-3-metiléter kalium-
borbidrides  redukcidjaval nyertik a  17P-hidroxi-vegyiiletet (1), amelynek
epimerizacios reakcitja a Ru(OH)s/ALO; katalizatorral sikeresnek bizonyult,

Munkink kovetkezd részében sztereo- és regioszelektiv reakcidban, 9-
borabiciklonondn reagens alkalmazasival, jo termeléssel sikeriilt a 16p-hidroxi-
szarmazekot (2) elballitanunk, amelynek epimerizacids reakcidja nem szolgiltatta a
16a-alkohoit.

A szteroid-alkoholok szintézise utan a 13B-dsztron sorba tartozé 17-keto-
vegyiiletb6l kiindulva, kondenzicids, majd azt kdvetd redukcids reakecidval 17B-
amino-szarmazékot (3) nyertiink. Az aminok segitségével arra a kérdésre kerestiik a
véilaszt, hogy az A4ltalunk elballitott Ru(OH);/ALO; katalizitor oxigénmentes
koriilmények kdzott alkalmas-e aminok epimerizacidjara is.

OH

BnO

199




SZERVES KEMIA IT. TAGOZAT
Fluorofil terminglis olefinek szintézise és idealis elkiilonftése

Takacs Ferenc Tamas, V. évf, vegyesz hallgatd

ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd:  Dr. Rabai Jozsef egyetemi docens
ELTE Szerves Kémiai Tanszék

Fluorofil terminalis olefinek perfluoraikil-jodhidrinekbél kiindulé szintézisére két
analog eljarast tanulmanyoztam, a reakcié paramétereit és a termék elkiilonitds
koriilményeit optimalizaltam. Ezekben az eljdrdsokban a fluoros vegyiiletek
illékonysagat és szerves olddszerckkel szemben tapasztalhaté korlatolt elegyedését
hasznaltuk  elkiilonitésiikre. Ez a feldolgozdsi eljards szdmos elénnyel jar a
»hagyomanyos” fluoros extrakcidval szemben, pl. nincsen szitkség viszonylag driga
perfluoralkan tipusi oldészerek hasznalatdra. ,

A reakcidtermékek elkilonitése leginkdbb a vizgdz-desztillicid médszeréhez
hasonlithat6, ahol a viz helyett a fluorofil vegyiiletekkel magasabb hémérsékleten sem
clegyeds etilénglikol szerepel.

/\’/\OH 1. Znfetitén-glikot N
A n=4,6,8,10
CnF2n+1 ] 2. POCI3/SnCI2, piridin CnF I+

Feladatom volt olyan perfluoralkil-propén szintézis kidolgozasa, amely kevésbé
mérgezd reagenseket hasznal fel, mint a szakirodalomban kozolt eljarasok,
ugyanakkor eléri, vagy meghaladja azok hatékonysagat. Az altalam vizsgalt két eljaras
(1d. abra) soran a reakcidkat is és a feldolgozast is optimalizdltam. A cinkporral
végzelt dehalohidroxilezésnél jelentds mennyiségli melléktermék keletkezik, igy a
piridines eljaras (2) konverzié szempontjabol hatékonyabb. Az 4ltalam elvégzeit
szintéziseknél az elvalasztis nehéz vagy lehetetlen (n=4) hagyoményos technikaval,
mely jelentSsen lecsokkenti a termeiést, igy 11j technikat kellett kidolgoznom a
termékek elkillonitésére. Bz az 4} technika az ,inverz glikolgdz-desztillacis” és a
perfluoralkil-propén — piridin azeotrdp desztillicid, amivel a termelds ~40%-rol
~80%-ig novelhetd. A olefin - piridin azeotrop desztillacié hatékonysagat bizonyitja,
hogy az elegybdl kidesztillalt kétfazisa kondenzatum alsé rétege, azaz a fluoros fAizis
~99% terminalis olefint tartalmaz (GO).
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Alifas nitrovegyiiletek autooxidacidjanak vizsgalata

Durké Norbert, V. évf. vegyész hallgato
VE Mémoki Kar

Témaverzetdk: Dr. Speier Gabor egyetemt tanar
VE Szerves Kémia Tanszek
Dr. Kaizer Jozsef tudoményos fomunkatars
. MTA-VE Petrolkémiai Kutatocsoport

A nbdvényvildgban eléfordulo alifas nitrovegyiiletek oxidativ lebontdsaért a 2-nitro-
propén dioxigenéz a felel6s, amely az intracellurdlis enzimek csoportjaba tartozik [1].
Az enzimologiai vizsgalatok azt mutattak, hogy a fenti enzim vasat és FAD koenzimet
tartalmaz.

Ry RI\
\ "
2 CH—NO, + 0, —ADFe Sc=0 + 2mNo,

Rz/ Rz

Bar az irodalomban t&bb fém [2,3], illetve FAD [4] tartalmi modell is ismeretes, az
enzimreakeid mechanizmusa még mindig nem tisztazott. A folyamat megf’:rtéséhez
nagymértékben hozzajarulhat az autooxidacio, mint alapreakci6 .tam.llmény({zasa.’ '

Modellvegyiiletként eloallitottuk a 2-nitro-propan és a fenl%-l}itro-metan kélium-
sojat, majd vizsgaltuk dioxigénnel valé reakcidit. Spektroszkdpiai (pl. MS, I’J'V—VIS)
¢és analitikai modszerekkel (GC, nitrit-, és nitrat-ion meghatarozas) azonositottuk a
vizsgilt reakcidk termékeit, majd gazvolumetrikus és 'gézlqomajcogréﬁés
modszerekkel meghataroztuk  sztochiometridjukat. A reakcidban  kimutatott
intermedierek azonositasa alapjan (ESR, UV-VIS, MS) javaslatot tettiink az
oxigénezési reakciok mechanizmusara.

1] Kido, T., Soda, K., Suzuki, T., Asada, K, J. Biol. Chem., 251, §994 (1976)

[2] Balogh-Hergovich, E., Speier, G., Huttner, G., Zsolnai, L., Inorg. Chem., 37, 653'5 (1.998)

[3] Balogh-Hergovich, B., Gréezi, 7., Kaizer, J., Speier, G., Reigler, M., Giorgi, M.,
Parkanyi, L., Inorg. Chem., 1687 (2002)

{4} Gadda, G., Edmondson, R.D., Russel, D I, Fitzpatrick P.H., J. Biol. Chem., 272, 5563
(1997)
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Biotinil - oligoetilénglikol épitéelemek eldsllitisa peptidek
jelzésére és vizoldhatobb4 tételére

Bartos Ad4m, okl. vepyés

ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezeték: Dr. Uray Katalin tudomanyos f6munkatérs
MTA-ELTE Peptidkémiai Kutatécsoport -
Dr. Hudecz Ferenc egyetemi tanar
ELTE Szerves Kémiai Tanszék,
MTA-ELTE Peptidkémiai Kutatocsoport

Mind in vitro, mind in vive vizsgalatok soran — foként az aggregalddasra
nagymertékben hajlamos B-redézoit réteg szerkezetii peptidek esetében — gatat jelent e
ve.gyﬁlf‘:tek alacsony vizoldhatésaga. E peptidek oldhatobba tételének egyik lehetésége
ohgoe.tilénglikol (OEG) konjugitumainak eldallitasa. Szamos kitédési vizsgalathoz
(pl. Biacore) a peptidet/fehériét biotinnal kell jelolni, Ezt figyelembe véve célunk egy
ol_yan vegyiiletsorozat elallitdsa volt, melyek egyidejiileg tartalmaznak biotint. és egy
etiléndiamin ,,spacer”-en keresztiil killsnbszé szamy etilénglikol alegységbol Jf:elépl'ﬂﬁ
OEG—kar'bonsavat. E szdrmazékot azutan egy Iépésben lehet peptidekhez/fehérjékhez
kapcsolni.

Q
HN NH
H H

5~ "(CH,),—CONH-—(C H,),—NHCO—(OCH,CH,In—CO0H

_C’élunk elérésére kiilonboz6 hosszasagh (n=2-4) oligoetilénglikolt dikarbonsavvi
oxidaltunk, észterkstésen keresztiil klormetil-csoportokkal funkcionalizalt polisztiroi
hordozéhoz {Merrifield-gyanta)  kotottiink, majd az ily moédon egyik
ka{rbox_ﬂcsoportjén védett OEG masik karboxilcsoportjahoz — amidkétéssel
etllégdlamint kapcsoltunk. FEnnek szabad aminocsoportjzhoz a peptidkémisban
szokdsos eljardssal, BOP/DIEA segitségével kapcsolhaté biotin. A hordozérdl a
terméket HF-dal hasitottuk. '

A képzidé biotin-szdrmazék (1) karboxilcsoportjan keresztiil cgy lépésben
kflpcsolhat(') peptidekhez, mind szilird fizison, mind oldatban, E peptidek
vizoldékonysaga varhatoan nagyobb, és a biotin jelenléte alkalmassa teszi a biotin —
avidin kolcsonhatason alapuld kotédési kisérletekre.

Kutatésainkat az OTKA (T037749) timogatta.
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Fenilalanin-amménia-liaz enzim mechnizmusvizsgalata
N-metilezett-fenilalaninokkal

Tomin Anna, V. évf. vegyészmérndk hallgat6

BME Vegyészmémoki Kar

Témavezetd: Pr. Poppe Laszlé tudomanyos tandcsadd
BME Szerves Kémia Tanszék, MTA Alkaloidkémiai

Az l-fenilalanin ndvényvilaghan és gombakban lejatszodd metabolizmusanak
kezdeti Iépésében a fenilalanin amoénia-lidz (EC 4.3.1.5; PAL) enzim katalizilja az
ammonia nem oxidativ eliminacidjat. Mivel a fenmilalanin ammonia-lidzz fontos
szerepet jatszik a ndvények metabolizmusaban, érthetd, hogy a PAL enzim a
herbicidek egyik gvakori célpontja.

Kutatdsaink célja annak a megéllapitisa volt, hogy a Petroselinum crispum-bol
kivont fenilalanin-ammonia-liaz enzim altal katalizalt reakcidkban az N-metii-1-
fenilalanin, N-metil-4-nitro-1-fenilalanin és az N,N-dimetil-4-nitro-1-fenilalanin
szubsztratként vagy inhibitorként viselkednek-e, €s ezzel tovabbi kisérleti adalékokat
szolgaltassunk ezen enzim mikodésének molekuldris szintli megismeréséhez,
Eredményeink szerint az N-metil-1-fenilalanin gyenge szubsztratnak bizonyult (Km=
6.6 mM, kcat= 0.22 s-1). Ennek megfeleléen metilaminnal és (E)-fahéjsavval PAL
jelenlétében az eliminicioval ellenkezd irdny( reakcid termékét nem tudtuk kimutatni.
Az (E)-fahéjsav €és ammonia reagiltatisakor az ammoniara kapott Km értékek —
pH8.8 ill. pH10 esetén 4,4 ill. 2,6 M — alapjan megéllapithaté volt, hogy a vissza-
reakciéban az ammonia, €s nem az ammoniumion koncentracidja a meghatirozo. Az
N-metil- és N,N-dimetil-1-fenilalaninok erés kompetitiv inhibitornak mutatkoztak
(Ki= 130 nM and 8 nM). Ezen inhibicios viselkedés értelmezéséhez a PAL modell
aktiv helyén belill végzett molekulamechanikai szamitasokat is felhasznaltunk.

A dolgozatban leirtak egy a Helvetica Chirnica Acta folydirat dltal elfogadott
kozlemény alapjat képezik [1]. A dolgozatban leirt vegyiileteket a PAL szubszirat
kotésmodjanak tisztizdsa céljabol elkiildjik Dr. Calabrese (DuPont, USA) részére, aki
nemrégiben kézolte a PAL kristalyszerkezetét [2].

[1] Viergutz, S., Poppe, L., Tomin, A., Rétey, J., Helv. Chim. Acta, 86, 3601-3612. (2003)

[2] Calabrese, J.C., Jordan, D.B., Boodhoo, A., Sariaslani, S., Vannelli, T., Biochemistry,
43 (36}, 11403-11416. (2004)
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Tumorellenes szerek célbajuttatisa biockonjugatumoek
segitségével

Bai Katalin Boglarka, V. évf. vegyész hallgatd
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezets:  Dr. Mezé Gabor tudomanyos tandcsads
MTA-ELTE Peptidkémiaj Kutatécsoport, Szerves Kémiai Tanszék

Napjainkban a sebészeti beavatkozisok és sugdrterapia mellett egyre nagyobb
szerepet jatszik a kemoterépia a rosszindulata daganatok kezelésében. Kemoteripias
szerek a citosztatikumok, melyek a tumoros sejtek szaporoddsit gatoljak. Munkim
soran egy, a folsavantagonistdk kozé tartoz6 citosztatikumot, a methotrexatot
konjugaltam az 4ltalam elallitott oligopeptidekhez.,

A citosztatikym receptoron keresztiili sejtbe juttatdsihoz szitkség van egy hordozé
molekulara, mely olyan kemotakiikus peptidet tartalmaz, amelyek receptora
megtalathaté pl.: monocitikon. Igy a kemotaxis Jelenségét kihasznalva a citosztatikum
receptormedialt céibajuttatdsa valik lehetéve.

Munkdm sorin az immunfolyamatokat serkents tetrapeptid (tuftsin) analégidra

késziilt oligomert alkalmaztam hordozéként, melyhez négy kilonbozé célbajuttaté
szekvencit kapcsoltam, majd ezekhez a kemotaktikus peptidekhez konjugéltam a
citosztatikumot egy enzimlabilis spacer szekvencia (GFLGC) alkalmazasaval. Az igy
eléallt  kojugdtumok: MTX-GFLGC{CHZCO-K(MTX-GFLGC{CHZCO}-NHZ)-
{TKPK(F()r-MLF)Gh-NHﬁ-NH;, MTX—GFLGC{CH2CO-K(MTX-
GFLGC{CHZCO}—NH;;)-[TKPK(For-NleLF)G]4-NH2}-NH2, MTX-
GFLGC{CH2CO-K(MTX-GFLGC {CH,CO}-NH,)- [TKPK(For-TKPR)G],-
NH,}-NH,, MTX—GFLGC{CHZCO-K(MTX—GFLGC{CH2CO}-NH2)-[TKPK(A<:-
TKPKG)G]~-NH,}-NH,. Az alabbi molekulékat referenciaként alkalmaztam: Ac-
(TKPK(For-TKPR}G)4-NH2, AcTKPK(Ac-TKPKG)G),-NH,. Feladatom volt
tovabbd az eldallitott molekuldk kemoattrakifv tulajdonsdganak és tumorellenes
hatasdnak vizsgalata sejttenyészeteken.

Az oldallincokban kemotaktikus peptidet tartalmazé hordozét szilérdfazisa
peptidszintézissel &pitettem 18], Boc/Bzl illetve Fmoe/'Bu technikakat egyarant
alkalmazva. Az eld4llitott oligopeptideket, gyantéré! valé lehasitast kdvetden
konjugiitam a citosztatikumhoz egy pentapeptid (GFLGC) spacer szekvencisn
keresztiil, tioéter kotés kialakitasdval. A konjugdtumokat nagyhatékonysagi
folyadékkromatografiaval tisztitottam, mindségiiket tomegspektrometriaval
azonositottam.
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Szteranvazas epoxidok gyiiriinyitasa ionfolyadékban

Horvath Anita, V. évf. vegyész hallgaté
VE Mérncki Kar

Témavezetd: Skodané dr. Foldes Rita egyetemi docens
VE Szerves Kémia Tanszék

A 2B—amino—Son—hidroxi—Sa—androszténok, tovdbba soik &5 észtereik szdmos
elényds tulajdonsaggal rendelkeznek, felhasznalhatok az €rzéstelenitésben, alacsony
vémyomds kezelésére, ezenkiviil hipnotikus és goresoldd hatdsiak. A mozgaté
végkesziilcket bénitd, membranstabilizald izomrelaxdnsok kozétt is sok szteranvazas,
2-amino-3-hidroxi-sz4rmazékra visszavezethetd vegyiiletet taldlunk.

Az alifas szdrmazékok elBallitisa az irodalom szerint a megfelelé epoxidok és
aminok reakcidjaval torténik, magas hémérsékleten, hosszi reakciéid (72-80 h) és
nagy aminfelesleg alkalmazésaval. Szteranvizas epoxidok aromas anunok
Jelenlétében lejatszodé gytiriifelnyitdsaval azonban még nem foglalkoztak. o

TDK munkim sorén a 2a,30-epoxi-Sa-androsztan-17-on (1) gylirtinyitasi
reakcidjat vizsgaltam kiilonb6zé aromds aminok (2) jelenlétében. Mivel az irodalom
szerint az epoxidok aromds aminokkal valé reakciGjat hatékonyan segitik els ax
ionfolyadékok, kiprobaltam a  kiilonféle [BMIM]-sék, mint olddszerek
alkalmazhatosagat a szterdnvéazas vegyiiletek eseidben.

9] )

Ho™

H
R—< >— N
+ R@—NHZEW

ﬁ

1 2 3

Megallapitottam, hogy a szterinvazas epoxid reakcicja esetében lega]kalmasabb
oldészer a [BMIM]'[BF,] ionfolyadék. A reakciok az aromds amintol fliggben
kdzepes vagy jo hozammal, nagy regioszelektivitissal Jatszodtak le. Az alkalmazott
ionfolyadék tijra felhasznalhaté volt, ennek soran a kiindulsi vegyiilet talakulisa
csak kis mértékben csdkkent. A p-nitro-anilin esetében a reakci6 sikertelen volti, az
ionfolyadékban oldott litium-triflat katalizitor jelenlétében azonban JO atalakulast

sikeriilt elémem.
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Két fluorofor egységet tartalmazé molekuldris szenzorok
fejlesztése | '

Nagy Krisztina, IV. évf. vegyész hallgato .
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Kele Péter posztdoktori 6szt6nd1'jas ‘
ELTE Altaldnos és Szervetlen Kémiai Tanszék -

Napjaink egyik névekvs jelentSségii kutatdsi teriilete fluoreszcens szenzorok
molekularis . felismerésben  torténé alkalmazésa. Az elénysk kozé tartozik a jol
megalapozott tudomdnyos hattér, amely a szerkezetbeli tulajdonsdgok fluoreszcencia-
intenzitasra gyakorolt hatasat irja le [1]. :

Munkank sordn annak lehetBségét vizsgaltuk, hogy tobb fluorofor egység PET
szenzorokba t5rténé bedpitése noveli-e a szenzor altal kibocsatott jel er8sségét.
Kisérleteink soran olyan szenzormolekulat allitottunk el6, amelynek receptor részlett
egy 1,10-diaza-18-korona-6-éter csoport adja. A szenzor felépitése, annak Jotoindukdlr
elektrontranszfer (PET) szenzorként valé felhasznalasat teszi lehetvé. A vegyiilet
felépitésébdl adédéan varhatd volt, hogy a két fluorofér egység intramolekularis
excimert képez, ami a szenzor tovabbi elényos felhasznildsat teszi lehetvé.

Kisérleteink soran megallapitottuk, hogy az altalonk  vizsgélt két fluorofért
tartalmazé szenzor nem képez intramolekularis excimert, igy kizarélag, mint PET
szenzor alkalmazhatd. Amméniumsékkal komplexalodasi kisérleteket végeztiink
amnak eldéntésére, hogy az egy fluorofért tartalmazé szenzorhoz képest a masodik
fluorofér csoport jelenléte néveli-e a szenzor ¢rzékenységét. Megdllapitottuk, hogy a
vizsgdlt harom ammoéniumsé esetében a két fluorofért tartalmazé szenzor minden
esetben hatékonyabb. A kisérletek arra is ramutattak, hogy a komplexalédas soran
lejatszodo konformécios valtozisok ugyancsak szerepet jatszanak a fluoreszcencia
serkentésében.

A dolgozat és az azt kisér6 eldadds kisérleteim, méréseim eredményeit mutatja be.

o
Fan VN s
: © 0“\5%:_‘—0Me
AN
Me0f©:§-§_0 o
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o

[1] de Silva, A. P.; Gunaratne, H. Q. N_; Gunnlaugsson, T.; Huxley, A. J. M.; McCoy,
C. P.; Rademacher, J. T.; Rice, T. E. Chem. Rev. (1997), 97, 1515-1566.

e
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Varhatéan fungicid hatist amine-szilan vegyiiletek szintézise és
vizsgalata

Vigoczki Edina, V. éves vegyész hallgatd
SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezeté:  Dr. Hegyes Péter tudomanyos fémunkatars
SZTE Szerves Kémia Tanszék

Munkénk célja olyan biologiai aktiv vegyiiletek eléallitdsa volt, amely s-zil_icium
atomot is tartalmaz, és szerkezetében hasonlitanak a mar bizonyitott aktivitdssal
rendelkezd fenpropimorf (2,6-dimetil-morfolin szarmazék) szerkezeté.hez. E?etﬁn}(ben
a bioldgiai hatis viszonylag egyszerli modszerekkel mérhetd nﬂkroblolégle%l,'egeszen
pontosan a gombadld fungicid hatist jelenti. Gombadldszercknek (f.u1‘1g1-c1deknek)
nevezzitk azokat a szervetlen és szerves vegyiileteket, valamint antibiotikumokat,
amelyek a gombdk fejlodését akadilyozzak, vagy teljesen elpusztit:iék azoka't. E%ek a
gombadldszerck, amelyek szerkezetiket tekintve aminszdrmazékok (alhlammok",
azolok, morfolinok), a gombak ndvekedésében létfontossagl szerepet betdltd
ergoszierin bioszintézisét gatoljak. o

A szén-szilicium kozeli rokonsdga miatt célul tiiztiik ki, hogy egy szén szilicium
cserével, fungicid batassal biréd vegyiileteket allitsunk ¢ld. Az altalunk szintetizalt
vegyiiletek a molekula benzil részéhez kapcsolddd csoportokban (O,II-l,p-fj‘ , p-iBu, ‘p~
ciklohexil, -Cl, -Et ) és a hozzdkapcsolt aminokban (morfolin, 2,6-dimetil-morfolin,
piperidin) kiilénbdznek. Esetiinkben X: O, CH,; Q: H, CHa.

fenpropimorf

A fenpropimorf szerkezetébdl kiindulva szén szilicium cserével gj Vegy@etekFt
allitottunk el6, tovabba Osszehasonlitis céljabol elballitottuk a koztitermék
bezilhalogenidek, aminokkal kapcsolt megfeleldit is. .

A fenpropimorffal mutatott szerkezeti analdgia miatt Ggy véljik, hggy a para-
trecbutil-amino-szilan vegyiilet rendelkezik a legnagyobb bioldgiai aktivitissal, amit
még bizonyitani nem tudunk, mivel a biolégiai vizsgalatok folyamatban vannak.
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Uj, paramdgneses és diamigneses amiodaron szarmazékok
szintézjse és vizsgalata

Bognar Balizs, I'V. évf. biologia-kémia szakos hallgato

PTE Természettudomanyi Kar

Témavezettk: Dr. Hideg KAlman egyetemni tanar
PTE Szerves és Gydgyszerkémiai Intézet -
Dr. Kélai Tamads egyctemi docens
PTE Szerves és Gydgyszerkémiai Intézet

Az amiodaron (1) széles korben hasznlt u. n. I11. osztalyl keringésre haté szer [1].
Alkalmazisa soran szamos mellékhatis lép fel, pl.: tidbfibrozis, méjelégtelenség
fényérzékenység, jodanyagcsere zavarok. N¢hany éve sikeriilt azonositani az N—:
dez.etilezédﬁtt, karos metabolitjat [2], és tobb kutatécsoport  olyan
apnodaronszénnazékokat szintetizalt, amelyek az eredeti antiaritmias hatést megtartva
kls?bb mellékhatassal bimak [3]. A paramdgneses pirrolin nitroxid szabad gyskrdl iil.
amin prekurzoraikrol kideriilt, hogy a mexiletin 1. osztalyl antiaritmids szerhez
kafpcsolva annak hatdsspektrumét bévitik, szabad gysk eliminalé hatdsat Javitjak [4].
Diakkdri dolgozatomban nitroxidokat, ill. ezek amin és hidroxilamin prekurzorait
tartalmazd ij amiodaron szarmazékok (2) szintézisét és biologiai vizsgalatat irtam le.

n=40,1
Q=0H,0 H

[1] Matyus, P., Rabléczky, G., Gydgyszerkémia 1-2. (TOke, L.: Szeghy, L. szerk.)
Tankényvkiado, Budapest, 372-435 (1 992)

[2] Wilson, B.D., Lippmann, M. L., 4m. Rev. Respir. Dis., 141, 1553-1558 (1990)

[3] Carlsson, B., Singh, B.N., Temciuc, M., Nilsson, S., Li, Y-L., Mellin, C., Malm, I, J Med
Chem., 45, 623-630 (2002) :

[4] Li, H,Xu, K. Y., Zhou, L., Kalai, T., Zweier, J.1., Hideg, K., Kuppusamy, P., J. Pharm.
Exp. Ther., 295, 563-571 (2000)
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TPPP/p25: egy 1ij agyspecifikus fehérje szerkezet és
kolcsonhatas vizsgalata

Zotter Agnes, V. évf. vegyész hallgatd
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Ovadi Judit tudomanyos tanicsado
MTA SzBK Enzimologiai Intézet

Ovadi Judit laboratoriuméban szarvasmarha agybol 1zoldltak és azonositottak egy
uj agyspecifikus fehérjét (Tubulin Polymerization Promoting Protein, TPPP/p25),
melynek elsédleges célpontja a mikrotubularis halézat. A fehérje patolégids human
agyszovetben a Parkinson-kérra jellemzé zarvanyokban lokalizalodik. Az in vitro
szerkezeti és kolcsonhatisi vizsgalatokat nagymértékben korlitozta a rendelkezésie
allt izolalt fehérje rendkiviil kis mennyisége. Feladatom volt, hogy az izolalsi eljarast
modositva, nagyobb kitermelést érjek el, valamint klénozéssal huméan rekombinans
fehérje eldallitasat és a fehérje izolaldsi folyamatat dolgozzam ki. Tovabba
osszehasonlité vizsgdlatokat végeztem a marhaagybol izolalt (foszforilal) és a
rekombinans huraan (nem foszforilalt) TPPP/p25 masodlagos szerkezetét és tubulinnal
valé kolcsonhatdsat illetden. A marhaagybdl torténd izolalds mddositasa, a TPPP/p25
eléallitasa mellet, egy 20 kDa molekulatomegi fehérje izolalasédhoz vezetett, amely,
mint azt a tomegspektroszkopids analizis igazolta, az axonok kériili myelin feherje.
CD-spektroszkopids és turbidimetrids vizsgilataim szerint a myelin a-hélix tartalma
igen alacsony. K6t6dik a tubulinhoz, ami tubulinpolimerizaciot indukal, a TPPP/p25-
hoz hasonloan. Kideriilt, hogy a myelin természetes szubsztratja lehet az agyspecifikus
tripszin TV enzimnek, melynck célfehériéje nem volt ismert. Bedllitottam a human
rekombindns TPPP/p25 E. coli baktériumban valo termeltetését, és a fehérje
affinitaskromatografias izoldldsat. A UV-CD-spekirumok alapjdn a rekombindns
human fehérje, hasonldan a marhaagybdl izolalthoz néhiny szazalék a-hélix
tartalommal bir. Vibraciés CD-spekiroszkdpidas mérések az UV-CD mérésekhez
hasonléan azt mutattik, hogy a TPPP/p25 szerkezet nélkiili fehérje. A rekombinans
TPPP/p25 is kolcsonhat a tubulinnal, azonban a kolcsonhatis gyengébb a marha
agybol izolalt TPPP/p25-tubulin kolcsonhatishoz viszonyitva. A két fehérje
szekvencidja nagyobb mint 90%-o0s homologiat mutat, igy az eltérés oka valoszinlleg
abban keresendd, hogy a rekombinans fehérje nincs foszforildlva. A rekombindns
fehérje is képes indukalni aberrdns tubulin asszocidtumot, de ehhez magasabb tubulin
és/vagy TPPP-p25 koncentricié sziikséges. A TPPP/p25 foszforilacidja fontos
regulacios tényezﬁ lehet a mikrotubuldris halozatra kifejtett hatasat illetben, amely
szerepet jatszhat a Parkinson-kér patomechanizmusdban,
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Elektronikusan és sztérikusan kontrollilt hemogénkatalitikus
hidrogénezés

Herseczki Zsanett, IV. évf. vegyészmémok hallgato
VE Mérnéki Kar

TémavezetSk: Hegediis Csaba tudomanyos segédmunkatars
VE Szerves Kémia Tanszék
Dr. Bakos Jozsef egyetemi tanar
VE Szerves Kémia Tanszék

A természetben eléfordulé szerves vegyiiletek egy részét optikailag aktiv
vegyliletek alkotjdk. A biolégiailag aktiv vegyiiletek (gydgyszerek, névényvéd{i
szerek) jelentds része optikailag is aktiv. Az enantiomerek eltérés bioldgiai hatast
mut"athatnak, a kivant biolGgiai aktivitds gyakran csak az egyik enantibmerhez
k'dtf)dlk. Az optikailag tiszta enantiomerek el6allitisanak leghatékonyabb médszere az
aszimmetrikus homogén katalizis.

_ A kivalo hidrogénezd aktivitasa 2,4-bisz(difenilfoszfino)pentin (BDPP) és az 1,3-
bisz(difenilfoszfinoxi)-1,3-difenil-propan - (BDPODP) alapvazat megtal'gva
modositottuk a ligandum sztérikus és elektronikus tulajdonsagait, Eldallitottunk
e.lektronkiild(’i (Id, le, I, IId, 1If) és clektronszivé (Ila, IIb) csoportokat tartalmazo
ligandumokat.

| Ph Ph
Ar,P PAr, ' Ar, PO OPAr,
Ar= f : I
F,C CF, : H,C CH, i G~ i “cH,
CF, ocH, OCH,
a h C d e f

A Ilgandl}mok sztérikus és elektronikus tulajdonsigait itakonsav-dimetil-észter
(Z)—’a-a(.:etanndo-fahéjsav-metil—észter ¢ (Z)-a-acetamido-fahéjsav hidrogénezése;
soran vizsgaltuk. A legjobb eredményeket a bazikusabb ligandumokkal értiik el (Z)-u-
acetamido-fahéjsav-metil-észter (IIf, ee: 87,6% (R)) és (£)-a-acetamido-fahéjsav (Id
ee: 97,'2% (R)) hidrogénezésekor, mig itakonsav-dimetil-észter hidrogénezésekor e;
legkeyesbé bazikus (5,5)-BDPP szarmazék adta a legnagyobb katalitikus aktivitdst és
cnantioszclektivitdst (ee: 63,1% (R)).
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A statisztikai adatok alapjén a daganatos megbetegedések a masodik helyen allnak
a halalozasi listan. Eppen czért az elmilt szdzadtél kezdve nagyszabdsi kutatisok
folytak a daganatos megbetegedések kialakuldsi okénak, mechanizmusdnak és
mindezen keresztiil hatékony gyogyitdsanak felderitésére.

A szovetspecifikus sejtmiikodés szabédlyozasinak egyik mechanizmusa a hormonok
sejtspecifikus receptoraihoz valé kotodése révén érvényesiil. Ez a tény adja bormonok,
illetve szarmazékaik fontos szerepét a daganatok kezelésében. Kiilonds jelentGséggel
birnak azon daganattipusokban, melyek hormonfliggd novekedést mutatnak.

A GnRH hormon epy dekapeptid, melynek izoldlasat €s szerkezet-felderitését
Schally végezte [1], amiért Nobel-dijat kapott. Azota szamos analogjat allitottak eld,
és sikeresen alkalmaztak hormon-fliggd daganatok kezelésére. '

A GnRH hatisat specidlis, hormonreceptorokon keresztil fejti ki, tehat a
célsejtekre kozvetlen hatast fejt ki.

Munkdm soran, célkitiizésemnek megfelelden olyan kétkomponensi GnRH-III
analogokat készitettem, amelyekben a nyolcadik poziciéban taldlhato lizin -
aminocsoportjdhoz  tumorellenes hatdsi  molekuldk  (methotrexat, —ferrocén)
kapcsolodnak egy enzimlabilis spacer molekulan (GFLG) keresztill, ezaltal kivantam
fokozni biologiai aktivitisat daganatos sejteken. A konjugatumok el6allitisa harom
részb6l tevidott Gssze.

1. A lizin oldallancon funkcionalt GnRH-III (pGlu-His-Trp-Ser-His-Asp-Trp-
Lys(ClAc)-Pro-Gly-NH,) molekula szint€zise;

2. A tumorellenes szert tartalmazé, konjugalasra alkalmas spacer (X-GFLGC-
NH,, ahol X = methotrexat (Mtx) vagy ferrocén (Ic)) szintézise; |

3. A két molekula dsszekapesolasa tioéter kotés kialakitdsdra alkalmas kémiai
ligaciés modszerrel.

Tovébbi feladatom a konjugatumok (HPLC-vel tisztitott) bioldgiai aktivitdsénak
emld és vastagbél daganatos sejtvonalakon torténd vizsgalata.

[1] Schalley, A.V., 4m. J. Oltet Gynecol, 125, 1142-1147 (1976)
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’ A szerves szintézisben és az ipari folyamatokban egyre novekvd fontossaggal
l?_unak a szilard katalizitorok, mivel kornyezetvédelmi szempontokbol, kezelhetGség
ugre.ufelhasznélés ¢s gazdasdgossagi tényez6k miatt ezek kedvez&bbek a homogér;
fazzsé analégoknal. Kiilondsen igaz ez erSs szervetlen savak estén (HF, kénsav
salétromsav), hiszen heterogén szilérd kataliztorok felhaszndlsa biztonsdgosabb is. ,

A Nafion gyanta (perfluorozott szulfonsavas ioncseréls polimer) sok tulajdonsiga
(a 100 %-os kénsavval Gsszemérhetd savassag, termikus stabilitis, kémiai inertség
regenerélha?éség) miatt ériékes, szerves szintézisekben széles korben alkahnazott,
savas katalizator [1]. A nagyon kis (0.02 m*g) felillet miatti alacsony fajlagos
aktivitdst SiO, matrixban torténd immobilizaldssal megoldottdk (Nafion-H/SiO,
nanokompozit, kereskedelmi neve SAC-13) [2,3].

A Nafion-H SAC-13 kataliz4tort védBesoportok  kialakitdsdban hasznéltuk:
alkoholok tetrahidropiranil-éter készitése, diacetitok eld4llitsa aldchidekbsl gyurus
acetél-ol‘c képzése karbonilvegyiiletekbl. A reakciok konnyen, nagyorl révid
re'ak0161d6 (5 min-2 h) alatt magas hozammal (4ltaliban 80100 %) adjak a megfeleld
védett szarmazékokat (Tabl4zat). Hasonléan enyhe koriilmények kozétt végrehajthatd
a.védécsoportok eltavolitdsa is. Kiilon kiemelendd, hogy a katalizétor — az aktivitas
kismértékii (5-10%) csokkenése meliett — t5bbszor Ujrafethasznalhato. |

SAC-13 o OAc

R-OH + g e O\ R-C? + Ac0 —2C1S, i en”
o~ szobahdm. 0" OR \H szobahdm. ~ OA
c
if&lkohol Hozam (%) Aldehid Hozam (%)

Oktén-1-o0l 94 Pentanal 100
Btenzil-alkohol 74 Oktanal 100
Clk-Iohexano] 96 Ciklohexéankarbaldehid 100
Allil-alkohol 99 Renrzaldehid 65

Véddesoportok kialakitasa alkoholok és aldehidek esetén.

[1] Olah, G.A., Prakash, G.K.S., Sommer, J., Superacids, Wiley, New York, (1985)
2] Hfu?.ner, MA, Falirneth, WE, Sun, Q.. J. Am. Chem. Soc., 118, 7708 (1996)
[3] Tarsk, B., Kiricsi, 1., Molnér, A., Olah, G.A.,J Catal., 193, 132 (2000)
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Seabuckthorn (Hippophae rhamnoides) is a plant known for more than two
thousand years in Asia. It’s also widely spread about Europe, especially along the
seacoasts and on surface mining residual areas [1]. The growth of seabuckthomn is
sporadic in Romania and recently controlled cultivars were initiated.

Seabuckthorn is the record-holder among medicinal plants in high content of
vitamins, polyphenols, carothenoids and other biologically active compounds.
Biologically active principals interact with each other to exhibit synergistic effects [2].
They normalize lipids level, protein and carbohydrate metabolism. Hippophae oil is
used in medicine, in therapy of malignant tumors, in treatment of skin disorders,
gynecological and gastric diseases, in normalizing the body immunity and also
exhibits high anti-microbial activity [3]. Seabuckthorn is known as an unique source
of high valued oils (seed, pulp, whole berry oil), but their chemical properties are not
fully known. The fatty acid profile, chemical values and the contents of trace
constituents strongly depend on the vegetal raw material and the isolation method.

This work shows our preliminary experiments on extraction and analysis of
seabuckthorn oil from different vegetal materials (whole berry, pulp, peels and seeds).
Some parameters were varied to optimize the extraction: the solvent (hexane, ethylic
ether and chloroform), the extraction technique (ambient extraction, reflux extraction).
Good results were obtained using hexane as extraction solvent and extraction weight
ratio of 1:5 raw material / solvent; maceration at normal temperature is better than the
reflux one. The whole berry is richer in oil than pomace. Physical and chemical
analysis (refraction index, saponification value, acidity value, esterification value)
were made for the seabuckthorn oils obtained and differences between samples were
observed. The fatty acids profile was determined by HPLC analysis of esterified oils
and the resulis were compared with literature data.

{1] Ruan, C., Qin, P., Zheng, J., He, Z., Scientia Horticulturae, 101 (4), 417-426 (2004}

[2] Qi, Y., Zhou, B, Li, J., Bao, Y., Xue, Y., HIPPOPHAE, 9 (1), 32-36 (1999)

[3] Negi, P.S., Chauhan, A.S., Sadia, G.A., Rohinishree Y.S., Ramteke, R.S., Food Chemisiry,
In Press, accepted 16 July (2004)
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Az &6 szervezetckben a fémionok részvételével végbemend folyamatokban
résztvevé molekuldk (biomolekulak) rendszerint t6bb koordinativ kités kialakitisira
képes donor atommal ill. csoporttal rendelkeznek. A fémionok és e molekulik kozitt
kialakulé komplex vegyiiletek ill. az un. aktiv centrumok (pl. az enzimekben)
szerkezete gyakran igen kiilonboz6, attdl fiiggéen, hogy a donor csoportok milyen
atomokat tartalmaznak, ill. hogy azok egymashoz képest milyen térbeli

elrendezBdésben helyezkednek el. Ezen fémkomplexek ill. aktv centrumok

tulajdonsagainak megismerése igen fontos a biologiai folyamatok megértése
szempontjabdl, s e vizsgalatokat kiilonbozé moédszerekkel szokas elvégezni. A
klasszikus vizsgdlati médszerek 4ltaldban nem biztositjdk azokat a koriilményeket,
amelyck az él6 szervezeteckben léteznek, ezért szilkség van olyan vizsgalati
modszerekre, amelyek sordn a legmesszemenébben igyeksziink utdnozni a
természetet. Ennck egy lehetséges modja az, amikor az enzim aktfy centrumat utinzé
fémkomplexet immobilizdljuk valamely szilard anyagon, vagy anyagban, majd a nem
immobilizalt és az immobilizalt komplexek tulajdonsagait dsszehasonlitjuk.

A fentiekben leirt kutatdsok kezdbdtek az elmilt évek sorin a Szervetlen és
Analitikai Kémiai Tanszék és az Alkalmazott &s Kornyezett Kémiai Tanszék
egyltimikodésében. A munka keretében elséként a szuperoxid-dizmutdz enzim
(SOD}) tevékenységét utinzo fémkomplexek eléallitasaval, azoknak a zeolitokba ill.
rétegszilikatokba valé bevitelével és biologiai aktivitasuk vizsgalatdval foglalkoztak.
Mivel az imidazol ill. a hisztidin imidazol a SOD aktiv centrumanak alkotérésze, elsd
Iépésként az imidazol tartalmt fémkomplexek eloallitasat, immobilizalasat ill. az
immobilizalt és a nem immobilizalt komplexek vizsgélatat ill. tulajdonsigainak
Gsszehasonlitdsat tliztiik ki célul. Ehhez a termikus analizis (derivatogréfia) és az IR
spektroszkopia maddszereket alkalmaziuk., Az dolgozatban a vas, mangan, réz, cink,
kobalt, nikkel imidazollal alkotott komplexeinek eldallitdsaval és azok termikus &s
nfravorés vizsgalataval foglalkozunk, mivel, bér az irodalombél bdséges ismeretek
szerezhetbek mind a hat fémrél, és komplexeikkel is régota foglalkoznak a
kémikusok, azonban az elébb emlitett médszerekkel még nem firtak le 8ket.
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A trimetilszilil-izocianid izomer léte és részardnya egy mind a mai napig tartd
tudomanyos vita tirgys. A clanid-izocianid izomerizaciét sok vegyillet esetén.
tanulméanyoztak mér, de mig alkil-cianidok esetében kimeritd vizsgalatokat végeztek a
kétféle izomer stabilitdsitd] az izomerizacid mechanizmusdig bezardlag, meglepben
kevés informdaciot talalhatunk a megfelelé szilil-cianidokrodl. A trialkilszilil-cianidokat
elterjedten hasznaljak szilil- illetve cianidcsoport bevitelére, valamint atmenetifém-
komplexek ligandumaként. Sok szintézist alapoznak a trimetilszilil-cianid és -
izocianid kozott fennilld egyensilyra, am ennek hatterével meglepden kevés cikk
foglalkozik. Az alkilszilil-szarmazékok koziil legtébbet a trimetilszilil-cianidot
tanulmanyoztaik. Bar mar tobb mint fél évszdzada ismerik e vegyliletet, az
izomerizacid mechanizmusa, é a feltételezett egyensily jellemzbi mindmaig
nincsenek megnvugtatéan tisztizva.

Kisérletelm sordn felvettem a trimetilszilil-cianid hagyomanyos- és matrixizolacids
IR, Raman, '"H-NMR, “C-NMR és UV fotoclektron spektrumat. Tudomdsom szerint
UPS illetve matrix-izolaciés spektrumra eddig nincs példa az irodalomban. E
mbdszerek segitségével kimutattam az egyensuly oldoszertdl ¢s hémérséklettéi.l valé
figgését, és magyarazatot kaptam némely cikk ellentmondésaira. A métrixizolacios IR
spekiroszkopia ¢s elméleti kémiai szémitasok felhaszndlasdval vizsgiltam az
izomerizacios egyensulyt. A kisérleti adatokat felhasznalva kiszdmoltam az
izomerizacié entalpidjat, melyet Bsszevetettem a kvantumkémiai szdmitasok altal
kapott értékekkel. Elméleti szamfitasok segitségével az 4dtmeneti allapot szerkezetét,
valamint az aktivalasi energidkat is meghataroztam.

217



SZERVETLEN KEMIA TAGOZAT

Fe(Ill) szénhidratkomplexek szerkezetének tanulmanyozisa
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A Fe(Ill)-szénhidratkomplexek azért érdekesek, mert az 616 szervezetek vag
utdnpdtésit biztosithatjak, gyégyszer formajaban, '

Munkim célja az volt, hogy megtanuljam az EXAFS spektrumok kiértékelésére
szolgalé PC-n futé programesomag hasznélatit, valamint megismerjem, hogy milyen
informécidkat nyerhetink a mérésekbdl. Az EXAFS mérések alapidn a Fe(lIl)-D-
fruktdz komplexre az 4brén lathaté szerkezetet ajanlottdk. Az elsé koordinacids
szféraban a Fe-0O tivolsag 195, a nemkits Fe...C 275, a Fe...Fe 310 pm. Az elébbi az
Ottagd kelat, az utobbi pedig a dihidroxohidas dimer komplexekre jellemzé. Tovabbi
feladatom volt, hogy a Fe-D-fruktéz (2 killonbozé pH-ja, 8,0 és 11,0) és a -D-
gliikonsav (pH = [1,0) komplexek oldatainak rontgendifirakcids vizsgalatiban részt
vegyek. Az utébbi technika egyik elénye az EXAFS médszerrel szemben, hogy sokkal
olcsébb, itthon is hozzaférhetd. Hatranya, hogy a mintakban a fémionkoncentriciénak
két nagysagrenddel nagyobbnak kell lennie.

| |
T o H o T
TITNLON T
H —0—0/ fe\o/F‘e\o_ C—n
L o H o l
| |

A dolgozatban dsszehasonlitottuk a két médszerbsl nyert szerkezeti paramétercket.
Az EXAFS mérési technika alkalmas a kiszemelt ion kozvetlen kérnyezetének
tanuln_lényozéséra, mig a rdntgendiffrakciés modszerrel nem csak a kiszemelt ion
koordindciés szféraja, hanem az oldat szerkezete is vizsgilhaté. A réntgendiffrakcios
mérésbdl a vas(Iion koordindcios szférdjara kapott szerkezeti paraméterck: Fe—O
tavolsdg 190, Fe...C = 277 pm, jé egyezést mutatnak az EXAFS mérések
eredményeivel.
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Dolgozatomban a trikarbonil-nitrozil-kobaltot (Co(CO)3NO) valamint foszfan-,
illetve foszfitszdrmazékait (Co(CO)2NOPR3; R = Me, Et, Pr, Bu, OMe, Ph, Cy), mint
modellvegyiileicket vizsgaltam ultraibolya fotoelektron-spektroszkdpidval (UPS). Az
alapvegytilet és szarmazékainak Hel és Hell spektruméabdl a foszfanligandumok
elektrondonor illetve -akceptor szerepérdl nyertem informaciot. ,

Az asszignaciot a kisérleti eredményckbdl levonhaté kovetkezietésekre, és

kvantumkémiai szamitasokra alapoztam.
A 7-10 eV kozott jelentkezd sdvok relativ intenzitdsa a fotonenergidval novekszik,

ami alapjdn az erSsen d-karakteri Cod—COn* viszontkoordindciés pélyakhoz”

rendelheték. A foszfin-, illetve foszfitligandumot tartalmazé  komplexek
spektruméban 10 és 13 eV kézott megjelend cstcsok relativ intenzitisanak csokkenése
a Hell spektrumokban pedig azt a feltételezést erdsiti, hogy ezek a savok elsésorban a
Cod-Plp , illetve a ligandumon lokalizalt P-C ktésként lefrhaté palyikhoz tartoznak.

A spektrumokbol kitlinik, hogy foszfin-szubsztiticié hatdsara a Cod-COn*
viszontkoordingcios pélydk tobb mint 1-1,5 eV-tal destabilizdlodnak. Ez a
foszfanligandumok j6 elekirondonor tulajdonsigaval magyarazhato. A destabilizacié
mértéke az alkillanc méretével, és igy térigényével egyiitt ndvekszik. Az oxigénatomot
tartaimazé P(OMe)3 komplexének els$ ionizacios energidja csak mintegy 0,6 eV-tal
kisebb az alapvegyiilet ionizacids energiajandl, azaz nagy elektronegativitasi atommal
a foszfinligandum elektrondonor képessége csokkenthet, mikdzben térigénye kozel
valtozatlan.

A Koopmans-elv mellett a Kohn-Sham palyaenergidkat is felhaszniltam a
spektrumok  asszignacidjaban. Ennek elméleti hatterét csak nemrégen irtak le az
irodalomban, és atmenetifém-komplexekre még nem alkalmaztak. A kozonséges
kvantumkémiai programcsomagokban is megtaldlhaté funkcionalokat (B3LYP,
B3P86, BLYP) és bazisokat (Lanl.2DZ, 6-311G**, 6-31++G**) alkalmaztam. Az
alapvegyiilet esetében az igen drdga EOMIP-CCSD médszer pvdz, pviz &s 6-311G**
bazissal nyert eredményeit is felhasznaltam.
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A hordozéra rogzitett fémkomplexek felhaszndldsa heterogén katalizatorként igen
elterjedt az ut6bbi id6ben. Alkalmazisuk széles kérben clterjedt: szerves kémiaj
(oxidacié, redukcid, polimerizicio stb.) reakciok, enzimrendszerck modellezése,
vegyipari alkalmazisok. Ezekben az anyagokban szilérd hordozoként leggyakrabban
fém-oxidokat, zeolitot, szilikagélt, agyagasvanyokat vagy polimereket alkalmaznak. A
szervetlen hordozok tébb elényss tulajdonsaggal rendelkeznek mas anyagokikal
szemben: kémiailag inertek, j6 mechanikai és termikus stabilitissal rendelkeznek,
elallitisukra &s szerkezeti jellemzésiikre mar kidolgozott mddszerek 4llnak
rendelkezésre. A fent emlitett elényok mellett a szilikagél rendelkezik még megfelels
morfoldgiai tulajdonsagokkal, nagy fajlagos feliilettel és lehetdség van funkci6s
csoportok kovalens rogzitésére is a métrix foliiletéhez. Az immobilizalas megtdriénhet
hidrogén-hid kotések segitségével vagy kovalens kotésen keresztiil is [1].

Munkénk sorén eléallitottunk két ligandum (dietiléntriamin, trisz{aminoetil)amin)
réz(H) komplexét, majd r6gzitettitk ket szilikagélhez kétféle modszerrel: hidrogén-
hidak segiiségével és kovalens kotésen keresztiil. Az immobilizlt komplexek
kialakuldsat FT-IR spektroszképia modszerével ellendriztik, illetve meghatiroziuk
fémion tartalmukat atomabszorpcids spektroszkopia mddszerével. Ezt kdvetden
vizsgaltuk az elallitott katalizdtorok termikus viselkedését TG/DTG és DTA
modszerekkel, majd mértik szuperoxid gyok, illetve hidrogén peroxid lebontd
képességiiket (szuperoxid dizmutaz, illetve kataldz aktivitds. Osszegzésként azt
mondhatjuk, hogy a komplexek immobilizdlasa minden esetben sikeres volt. A
tesztreakcidk eredményei alapjan pedig megéllapithatjuk, hogy a katalizdtorok jo
szuperoxid gySk dizmutdlé és hidrogén peroxid lebontd képességgel birnak, tehat
megfeleléen modellezik a fent emlitett enzimeket.

[1] De Vos, D.E., Dams, M., Sels, B.F., Jacobs, P.A., Chemical Reviews, 102, 3615-3640
(2002)
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SZERVETLEN KEMIA TAGOZAT
Séolvadékok oldashdjének kalorimetrids vizsgilata

Demeter Zsolt, V. évf. anyagmérndk hallgato
ME Miiszaki Anyagtudomanyi Kar

Témavezetdk: Dr. Kaptay Gydrgy egyeteri tanar

ME Kémiai Tanszék
Maziar Sahba Yaghmaee egyetemi tandrsegéd
ME Kémiai Tanszék

A dolgozat a Miskolci Egyetem Miiszaki Anyagtut?ome’myi K}ar’c"ln’ak Kémiai
Tanszékén késziilt, az itt taldlhatdé Multi HTC Drop Calorimeter segltse"gfive,l folyt a
munka. Legjobb tudomasom szerint a berendezes Magyarorsz.égon e’:g?redulallo. )

A miiszert a francia SETARAM cég készitette kalorimetrias mérésekre. A rmuszer
egyik f6 felhasznalasi terillete az Gigynevezett ejtéses modszer. Azaz egy tegel'ybe
mintadarabokat ejtiink (a tégelyben egy mésik anyag van olv:fldek allziipotban) és ?1
keletkezé hoeffektust mérjiik. Ez lenne az olddshé mérése. szzon’t kj‘kell emelni,
hogy ilyenkor az ¢jtésnél mért entalpiaviltozds nem maga az_oldasho, hane’m egy
olyan hémennyiség, ami tobb mas tagot is tartalmaz. De ezeket ismerve lehetséges az

ashé szAmitasa, o
Oldizsll;réseink soran a KCI-K,TiF, rendszer volt a célpont. Azon okbél vélasztotttﬂf ezt
a rendszert, mert sok helyen alkalmazzak (kompozitgyartisban szemcsefinomitasra,
elektrokémiai kisérleteknél), ugyanakkor nem rendelkeziink igazin részletes, pontos
adatokkal réla. Ezért dontoitink ezen vizsgalatok mellett, igy ’nerilcs.ak ‘?bbc?n a
rendszerben juthatunk 0j informacidkhoz, hanem magénak az olddshd vizsgélatinak

médszerei is kidolgozasra keriilnek. o ) N
Ezeknek a méréseknek a bemutatasa a dolgozat f& célja, cgyeldre cs

demonstracios céllal.
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SZERVETLEN KEMIA TAGOZAT

Fe(IID)-ionok viselkedése tomény ligoldatokban

Zeller Dalma, V. évf. vegyész hallgaté
SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezet6:  Dr. Sipos Pal egyetemi docens
SZTE Szervetlen és Analitikai Tanszék

Munkénk sorin a Fe(Ill)-mal forron taltelitett, tomény ldgoldatokbol kivals
higroszképos csapadékok jellemzését és a Fe(II)-ionok korill oldatfizisban és szilird
allapotban kialakulé koordindcids szféra szerkezetének Osszehasonlitdsat tiiztik ki
célul.

A csapadékok eldallitasat  kiilonbozs korilmények kozitt megvizsgaltuk
(lagkoncentracio, ellenion mindsége) és megdllapitottuk, hogy az kizardlag ¢ > 18,5
mol/dm > koncentrici6jis NaOH oldatban képzbdnek. A szilard mintdk vas tartalmét
permanganometridsan, nitrium tartalmit langfotometridsan, viztartalmat TG,
karbonattartalmat pH-metrids modszerrel hatdroztuk meg. Ezek alapjan mintdink a
preparélasi koriilményekté] fiigeden ~ 10 tomeg% vasat, ~ 30 témeg% natriumot, ~ 30
tomeg% vizet tartalmaznak, karbonat tartalmuk, pedig elhanyagolhats. Az eddig
meglévd analitikai adatok alapjan megéllapitottuk, hogy a minték szine az anyalighdl
visszamaradt NaOH tartalommal hozhat6 Osszefiiggésbe.

A mintdk szerkezetének tanulmdnyozdsara porrontgen diffrakciét (XRD),
Mossbauer-, XPS, infravords-, és Raman-spektroszkopiat  baszndlumk. A
ronigendiffraktogrammok, alapjan bizonyitottuk, hogy a kivalt csapadék egy 1j, 6ndlio
fazis és nem az anyallig alkotéeleminek fizikai kevercke. Maossbauer-spektroszkdpiai
mérések segfiségével megallapitottuk, hogy egy szimmeirikus kérnyezetben 1éve,
kizarélag Fe(IIT)-t tartalmazo anyaggal allunk szemben. Az ismeretlen anyag Raman
spektruma jol definidlt, tavoli IR spektruma viszont informéciészegény. Igy a
vibracios spektrumok alapjan a Fe(Il) koriili koordindciés geometriat (tetracéderes
vagy oktaéderes) nem tudtuk megillapitani. A kérdés eldontésére EXAFS mérések
vannak folyamatban.

A pillanatnyilag rendelkezésre 4116 adatok alapjan feltételezhetd, hogy a minta
Gsszeteétele, vagy Na[Fe(OH)sxNaOHyH,0, vagy Naz[Fe(OH)s]x’NaOHy’H,0.
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SZERVETLEN KEMIA TAGOZAT
Fullerének ¢és szarmazékaik NMR spektroszképias vizsgalata

Kiraly Péter, V. évf. vegyész hallgatd
ELTE Természettudoményi Kar

Témavezetd: Dr. Rohonczy Janos egyetemi docens
ELTE Altalanos és Szervetlen Kémia Tanszék

A dolgozat irodalmi é&ttekintést nynjt a fullerének szerkezetéfrt'il, alapvetd
szérmazéké-ikrél. Ezen témdkhoz kapcsoloddan végeztik kisérlett munkdnkat.
Fullerénkeverékeket C-NMR modszerrel vizsgiltunk oldat és szilird fazishan.
Megmértilk a Cg spin-rics relaxicios idejét széndiszulfid és deuferokloroforn?
olddszerelegyében. Szintetikus munkank sorédn a fulleréneket vizoldhat6 ﬁillero}okka
alakitottuk, majd szililezéssel szarnmazékoltuk. Az eldallitott ﬁﬂlerolok;agt €s az
irodalomban eddig még nem ismert szililszirmazékaikat 'H-NMR és "“C-NMR
modszerrel vizsgaltuk, jellemeztiik. Az eléallitott fullerolokban a ”F}—NMR spektrum
alapjan t6bb kilonbozé kémiai komyezetben talaltunk hidroxil-csoportokat. A
fullerolok sikeres szililezését 'H/*C kétdimenziés HSQC NMR spektrummal

igazoltuk.

(a) A Buckminsterfullerene Cg és (b) a rogbilabda alakti C7y molekuldk szerkezete.
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SZERVETLEN KEMIA TAGOZAT

Az L-hisztidin néhany atmeneti fémionnal alkotott

o

komplexének eléallitisa, termikus és IR spektroszképiai
vizsgalata

Pal Edit, V. évf. vegyész hallgatod
SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezeték: Dr. Labadi Imre egyetemi docens
SZTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék
Szilagyi Istvin doktorans
SZTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

Az enzimek specidlis tulajdonsdgl fehérjék, amelyck a bioldgiai rendszerekben
lejatsz6d6 kémiai reakciokat katalizaljak igen nagy hatékonysaggal, s rendszerint
fémionokat is tartalmaznak. A metalloenzimekben a fémionok 4z enzim molekula
szcrves részei, és az un. aktiv centrumban helyezkednek el. Itt a leggyakrabban a
fehérjét alkotd aminosavak oldallancaiban talalhatéd donorcsoporiokhoz kapesolddnak,
amely altal a fémionok kériil egy koordindciés szféra — kvazi — fémion alakul ki,
Ismerve ¢ természetes katalizdtorok nagy hatékonysagat, szelektivitdsat, érthetd az a
megnivekedett érdekl8dés az enzimutinzé fémkomplexck keresése és vizsgdlata irant,
amelyet tapasztalhattunk az elmuit évtizedekben.

Az enzimutanzé fémkomplexek vizsgélatakor a klasszikus kisérleti modszerek nem
biztositjdk ugyanazokat a koriilményeket, mint amelyek az é16 szervezetekben
léteznek, ezért van sziikség olyan vizsgalatokra, melyek soran megprobaljuk a
legmesszemendbben uténozni a természetet. Ennek egy lehetséges moédja, ha egy
enzim aktiv centrumat utdnzd {émkomplexet immobilizalunk szilard anyagon vagy
anyagban. Ezzel probaljuk utdnozni a donor atomoknak, illetve csoportoknak az
enzimekben kialakulé meghatirozott elrendezddését.

Az immobilizdlas sikerének és hatdsanak megallapftisdhoz azonban sziikség van a
nem immobilizalt és az immobilizalt komplexek tulajdonsigainak Ssszehasonlitasara
1s. Mivel szdmos enzim aktiv centruméban — aktiv fémkomplexében — fontos szerepet
jatszik a hisztidin, ezért a Thisztidin tartalmil enzimutinzé fémkomplexek
immobilizdlasara irdnyulé vizsgalatainkat a hisztidin egyszerii fémkomplexeinck
elballitésival és tanulményozasival kezdtik el. Vizsgalati modszerként az- IR
spektroszkdpia és a derivatografia modszereket vélasztottuk.
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SZERVETLEN KEMIA TAGOZAT
AlKil-nitritek fotolizise argon matrixban

Matyus Edit, IV. évf. Vegyész hallgato
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetbk: Dr. Magyarfavi Gabor egyetemi adjunktus

ELTE Altalanos és Szervetlen Kémia Tanszék
Dr. Tarczay Gyorgy egyetemi adjunkfus
ELTE Altalanos és Szervetlen Kémia Tanszék .

Munkink soran kiilénbdzd nitritek (n-propil-, i-propil-, ciklohexil-, #-butil-)
konformacios viszonyait és fotokémiai reakcioit vizsgaltuk IR spektroszkopidval
argon madtrixban. Matrixizolacios koriilmények kdzott korabban meég nem vizsgaltak
sem az n-propil-, i-propil-, ~butil-nitrit konformdaciés viszonyait, sem ezen nitritek
fotolizisét. :

Vizsgalatainkhoz azért valasztottuk a mdtrixizolacids technikat, mert ez lehet6vé
teszi  izolalt, szinte kolcstnhatasmentes kOmyezetben Ievd  specieszek
tanulmanyozasit. Az alacsony hémérsékletnek valamint az izoldcidnak (azaz a
kélcsonhatismentes kimyezetnek) kszonhetden reaktiv specieszek is eldallithatok
akar a matrix levalasztisa kozben, akdr a mar izolalt részecskékbdl fotolizissel. Az
alkil-nitritek fotolizise sordn ilyen reaktiv termck lehet példaul a megfeleld alkoxi
gyok is. , .

A 2004 tavaszan Osszeallitott matrixizoldcids berendezéssel az itt bemutatott
eredmények voltak az elsé mérések, és a matrixban levalasztott részecskek fotolizisére
iranyulo cls6 kisérleteket is ezen vegyiiletesalddon beliil végeztiik el.

A konformicids viszonyok tanulmanyozisara €s a spekirumok asszigniciojahoz
elméleti kémiai szamitdsokat végeztiink valamennyi nitrit stabil konformeire
vonatkozéan B3LYP / 6-31++G** szinten. Azonositottuk a szobahdmérsékletil
gézkeverékb6l levalasztott matrixban szamottevd mennyiségben jelen levo
konformereket, és megfigyeltiik a konformerarany valtozasét a fotolizis soran.

A fotolizis termékei kozott valamennyi esetben megjelenik a megteleld aldehid ill.
keton, valamint az instabil nitroxil. Ezen anyagoknak megfelelé spektrumvonalak
mellett még egyéb sivokat is megfigyeltiink, melyek hozzirendelését még nem
sikeriilt egyértelmiien megadnunk. A lehetséges termékek kozott szerepel az alkoxi
oyok is. E tekintetben még tovébbi vizsgalatokat terveziink, hogy igazolhassuk a gyok

nagyobb mennyiségii megjelenését a matrixban.
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SZERVETLEN KEMIA TAGOZAT

Négy karboxi-metil-celluléz Me,Sn(IV)komplexeinek FT-IR és

Madssbauer-spektroszkopiai vizsgalata

Berenji Péter, IV. évf. vegy€sz hallgato
SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezeték: Dr. Nagy Laszlé egyetemi tandr
SZTE Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék
Dr. Sipos Pil egyetemi docens
SZTE Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék
Szorcsik Attila tudomanyos segédmunkatirs
SZTE Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

Az bnorganikus komplexek jelentds biolégiai aktivitdssal rendelkeznek [1]. A
CMC  szilard allapotban  eléallitott onorganikus komplexeiben a ligandumok
donorcsoportjai  koordinacios modjinak a meghatirozasara FT-IR spektroszkopiai
vizsgalatokat végeztiink, Az eredmények azt mutattak, hogy a 2-3 PH tartomanyban
levélasztott komplexekben a monodentat modon koordinalédé karboxilatcsoportok
mellett a protonalt karboxildtcsoportra jellemzé sav is Jelen van jelentds intenzitassal,
tehit nem minden karboxildtcsoport  koordinalédik az onhoz. A széles OH
vegyérickrezgési sav a ligandum protonalt hidroxicsoportjaitol, masrészt az
on(IV)organikus kation vegyes akvakomplexének jelenlétével magyardzhato. Ennek a
savnak pH 7 felett jelentésen lecsokkent a szclessége, ami az alkoholos OH
csoport(ok) fémion indukalt deprotonalodasaval és koordin4citjaval magyarazhato.
Ugyanakkor a karboxilatcsoportok is részt vesznek a koordinicioban és igy intra- és
mtermolekuléris hidak révén bonyolult, térhalds szerkezetii komplexek kialakuldséra
kovetkeztettiink.

A kozponti fémion kOmyezete szimmetridjanak meghatarozisihoz Massbauer-
spekiroszkopiai méréseket végeztink. A szinképek mindegyike az 6n(IV)organikus
komplexekre jellemzé kvadrupélus-felhasadés (A) értékeket mutat, ami ugyancsak jél
definidlt komplexek képzédésére utal. A kisérleti A értékeket Osszehasonlitottuk a
parcidlis kvadrup6lus felhasadis elmélet alapjan a koordindcios szféra kilonbozs
elrendezddéseire szamitott elméleti | Al értékekkel és igy kivalasztottuk a komplex
legvaloszintibb sztereokémidjat. A szAmitott |Al értékek a C—Sn-C kotésszog
médositasdval megfelelen kozelithetdek a mért értckekhez. A kiszponti énatom koriil
kialakult geometria trigonélis bipiramisos és oktaéderes.

Ezt a munkat az Orszigos Kutatisi Alap (OTKA, T 043551 és a T 049415)
tdmogatta, amelyért a szerzok kiszonetet mondanak.

[1] Pellerito, L., Nagy, L., Coord. Chem. Rev., 224, 111-150 (2002)
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A konferencian részt vevé hallgaték névsora

B Név | Int. kédja | Tagozat | Osszet. |
Alexa Natalia WUT szerves kémia I1. 213. 0.
Alexandra Gruia WwUuUT szerves kémia 1. 213, 0.
Angyal Andras VE MK kémiai technolé-gia N 110. o.
Angyal Vilmos ELTE TTK kornyezeti kémia és kﬁmyt.ezet’tec-hnologla 140. 0.
Bagdi Kristof BME VEK makromolekularis és kolloidkémia 1“55. 0.
Bai Katalin Boglarka ELTE TTK szerves kémia L. o 204. o.
Baja Bernadett VE MK kornyezeti kémia és kérnyezettechnoldgia 137. 0.
Balint Szabolcs SZTE TTK  szervetlen kémia _ 218. o.
Balogh Janos VE MK reakcidokmetika és katalfz%s 172. 0.
Balogh Szabolcs VE MK reakciékinetika. és katalizis ;gi 0.
Balogh Zoltin SZTE TTK szervetien kémia - - 1_ 0.
Barath Gabor VEMK koordinécids kémia . 0.
Bartos Adam ELTE TTK szerves kémia I1. 202, 0.
Batai Réka PTE AOK  analitikai kémia - 490
Benedek Gabriella SZTE TTK  szerves kémia . 193. 0.
Benké Zoltan BME VEXK. fizikai kémia 103. 0.
Bereczki Katalin DE TTK analitikai kémia 45. 0. |
Bereczki Laura BME VEK analitikai kémi:?l - ;2 0. .
Berenji Péter SZTE TTK szervetlen kén_na N 76. 0. ]
Birta Nicoleta WUT biokémia és biotechnolégia 208. g. :
Bognér Balazs PTETTK  szerves kémia_II_ 48. 0. :
Bonis Anna Zséfia ELTE TTK analitikai kémia 97. O. ?
Bordacs Sandor BME TTK fizikai kémia N 78. . ;;
Bradut Jurconi WUT biokémia és biotechnologia 0. 0. i
Buda i%otond VE MK kémiai technolégia ﬁ’] 0.
Biis Nikolett Katalin VE MK kémiai technologia N 141. 0.
Csato Anita SZTE TTK kornyezett kémia €s kérnyezettechnologia 133. 0.
Csay Tamas VE MK koordinécic?s kémia 107. Z. |
Csepei Lénard Istvin BBTE fizikai kémlf:'l ]82. 0. E
Cserényi Szabolcs SZTE TTK. szerves kén.na L. 95. 0.
Csizi Jilia Ivett SZTETTK fizikai kémia 950
Czibulya Zsuzsanna SZTE TTK szervetlen k(fimla 212. 0.
Darinyi Maria SZTE TTK  szerves kémia I_I. 220. 0.
Dévid Tamaés SZTE TTK szervetlen kémia 221. O.
Demeter Zsolt ME MAK.  szervetlen kémia . 0.
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