XXVl

Orszagos
Tudomanyos

Diakkori

Konferencia

& g |SZEGEDI
'ﬂ' EGYETEMI Szeged, 2007. 4prilis 2—4.
KIADO




Analitikai kémia tagozat




ANAL-1 XXVIIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcid

Lab-on-a-chip technika alkalmazisa a biizafajtik automatikus azonositisiban

Balizs Gébor, V. évf. biomérmdok
BME Vegyészmérnoki Kar

Témavezetdk: Dr. Téméskizi Séndor egyetemi docens
BME Biokémiai és Elelmiszertechnoldgiai Tanszék

Niédosi Marta kutatdé mérndk

BME Biokémiai és Flelmiszertechnol6giai Tanszék
Konzulens:  Dr. Beztr Ldszl6 egyetemni docens

BME Altaldnos és Analitikai Kémiai Tanszék

A gabonatermelteti rendszereknél, a kereskedelemben, és a nemesités sordn sziik-
ség van a bizafajidk gyors, és megbizhaté azonositdsira. A jelenleg rendelkezé-
stinkre 4116 eljardsok idGigénye nagy, rutinszer(i végrehajtasuk gyakorlatot és elmé-
lytilt szakértelmet igényel. Bzzel szemben az iparban, a kereskedelemben, de még a
vizsgélati laboratériumokban is rovidebb vizsgalati id8, megbizhat6 analitikai méd-
szer és automatizalt méréstechnika irdnt van novekvd igény.

A hitelkdrtya nagysdgii ,analitikai laboratérium”, a laboratory on a chip (lab-on-
a-chip, LOC) az elmilt néhany év eredménye. A mikrochip elekiroforézisen alapulé
technol6gia olyan modern és automatizdlhatd bioanalitikai médszerek alkalmazasat
teszi lehetGvé, amivel gyorsan, kis mennyiségfi mintabél dolgozhatunk. A labchip
az eddigieknél lényegesen hatékonyabb analitikai megoldast kinal a DINS-ek és RNS-
ek vizsgélatdhoz, a fehérjék méret szerinti elvilasztdsdhoz, és az egyes alegységek
azonositasahoz.

Munkdm sordn alapvetSen a médszer egyes lépéseinek validalasat, valamint a
fehérjék alegységisszetételét is befolydsols, ezért a fajtaazonositas szempontjabdl
meghatdrozo jelentGségli kornyezeti tényez6k hatdsat vizsgaltam. Tanulményoztam
a médszerhez szlikséges mintaelSkészitési 1épések megfeleldségét, a lehetséges hi-
bék forrdsait. Vizsgaltam a létrehozott magyar bizafajtdkon alapuld adatbazis, és a
hozza kapesolodd, a Tanszéken fejlesztett fajtazonositasi szoftver alkalmassagat.

Osszegzésképpen megallapithat6: a lab-on-a-chip technika alkalmas lehet fehér-
jealapt fajtaazonositasi rutinmddszer kialakitdsara. Az analitikai teljesitményjel-
lemz8k vizsgdlata alapjdn a modszer ipari gyakorlatban torténd alkalmazisa nagy
eséllyel vezethet® be a kozeljsvoben. A gyakorlati alkalmazas mellett az eddig elért
eredmények megalapozzék az eljaras kutatémunkaban torténd alkalmazésat, pl. a
kérnyezeti hatdsok vagy a fehérjedsszetétel-funkcionalitds kapesolat vizsgélata so-
ran.
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XXVIIL. OTDK Kémiai és Vegyipari Szekci6 ANAL-2

Halogéntartalmd oldészerekkel szennyezett talajvizek mikrobiolégiai
lebontdsinak kivetése kapillaris gizkromatografidval

Benesdczki Déra, V. évf. vegyész
ELTE Természettudoményi Kar

Témavezetd: Dr. Torkos Kornél egyetemi docens
ELTE Szervetlen Kémiai Tanszék

A halogénezett szénhidrogének (pl. tetrakloretilén, trikléretilén) széleskor ipari
felhasznalast anyagok, gyakori talaj és talajvizszennyeztk. Nagyfok toxicitasuk
miatt fontos a szennyezett teriiletek kdrmentesitése, azaz remediaciéja. Az ELTE
Mikrobiol6giai Tanszékkel valé kooperacit keretében médszert dolgoztam ki ha-
logénezett szénhidrogének mikroorganizmusokkal torténd lebontdsanak analitikai
kovetésére.

Az dltalam kifejlesztett mérési eljards klérozott és a bioremediscié soran keletke
zett szénhidrogének (etilén, etdn, metdn) gazkromatografids meghatdrozasara alkal-
mas. A médszer automatizalt statikus giztér analizist, szimultin langionizacios és
elektronbefogasos detektalast alkalmaz, talaj illetve talajviz matrixokra optimalt.
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ANAL-3 XXVIHL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcio

Cr{VI} extrakeios elvalasztasa, dasitasa dimetil-indokarbocianin (DIC)
segitségével és akrém tartalom meghatdrozdsa GFAAS mgdszerrel

Boruzs Kldra, V. évf. kornyezettudomdny, vegyész szakirdny
DE Természettudomdanyi Kar

Témavezetd: Dr. Posta Jézsef egyetemi tandr
DE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A munkdm sordn klorid ionok jefenlétében a Cr(VI} ion asszocidtum képzidé-
sének és elvilasztasdnak koriilménveit vizsgdltam szimmetrikus cianin szinezékkel
(dimetilindokarbocianin — DIC). A munkam célja az volt, hogy az eredeti Cr{VI)
komplexbe vitelére &s elvilasztisara kidolgozott spektrofotometrids modszert gra-
fitkiivettds atomabszorpciés spektrometridra alkalmazzam.

Savas kozegben és kiorid ionok jelenlétében a dimetil-indokarbocianin (DIC} szi-
nezék komplexet képez a Cr(VI}-al. A komplex képztdésének és elvdlasztasanak
koriilményeit vizsgaltam. Extrahdlé szerként toluolt hasznaltam. A munka soran
meghataroztam a Cr(VI) komplex szerves fazisba valé toluolos extrakciGjanak op-
timalis kéridményeit (pH, klorid-koncentracié és a szinezék koncentrdcidja). Meg-
vizsgéaltam a h8mérséklet hatdsit az elvalasztdsra, a kialakult komplex stabilitdsat,
az esetleges dasitasi lehetBiségeket és néhany idegen ion hatdsit az elvalasztdsra.
A kromtartalmat Zeeman-héttérkorrekcids grafitklivettds atomabszorpcids spektro-
méterrel {(GFAAS) hatiroztam meg,

Az eljdrds lefrdsa

Az extrakci6t szobahfmérsékleten végeztem. A vizes fazis térfogata (kivéve az
esetleges dasitdsi lehettségek vizsgdlatdnal) 5 mL volt. A kémesdvekbe a Cr(VI)-hoz
adagoltam a reagensek (klorid ionok, kénsav, szinezék) optimalt koncentracidjanak
[c(NaCl) = 1,3M; c(H:504)=0,2 M; c(DIC)=1,1.10"*M] megfelels térfogatokat, majd
az oldatot nagytisztasdgi ioncserélt vizzel feltdltdttik 5 mL-re. Ezutdn az oldatot 1
perces extrakciénak vetettem ala. Extrahalészerként toluolt haszndltam. A két fazis
szétvaldsa utdn meghatdroztam a szerves fazjs kromtartalmat GFAAS médszerrel.

Eredmények

A modszert sikeresen alkalmaztam a krém(VI) GFA AS-sel valé meghatdrozdséra.
A munka soran felvett kalibraciés gorbe (y=0,005x) a Lambert-Beer térvényt kdve-
téen 0-10 ppb Cr(VI) tartomdnyban linedris. A kialakult komplex stabilitasi vizsga-
lata alapjin 2 6ran keresztiil nem valtozott az abszorbancia. A reakci6 szobah&mér-
sékleten volt optimalis. A htités nem volt hatdssal a reakciéra, mig a hémérséklet
nivelése (50°C-ig) a komplex bomlasihoz vezetett.
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XXVIIL. OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcid ANAT -4

Tébbszords lézerimpulzusokkal kivitelezett Iézerrel indukalt plazma
spekiroszkopia (LIPS) jellemzése s alkalmazdsa

Cseh Gébor, II1 évf. vegyész
SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezets: Dr. Galbics Gdbor egyetemi docens
SZTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A LIPS a lézer fényforrassal kivitelezett atomspektroszkopiai médszerek kivzé tar-
tozik, amely m(ikédési elve a kivetkezs. Egy kellSen nagy energisjd, impulzus
tizeml lzer fényét a mintatérgy feliiletén egy kis pontra fokuszéljuk, ahol a minta
anyaga elpdrolog, atomizal6dik illetve ionizalédik - révid élettartam@ mikroplazma
jonlétre. Analitikai céira ebben a mikroplazméban gerjeszt6dé mintaalkotok ltal ki-
bocsétott emisszi6s spektrum hasznalhaté. A LIPS technika nagy elnye, hogy nincs
szlikség mintaelfkészitésre, {gy szilard, gaz és folyadék-halmazallapot minték egy-
arant mérhettk. Az elemzés a mintafeliilet néhdny szdz I'm 4tmérdjd kis részletén
torténik, ami feliileti elem-eloszlas vizsgalatot is lehettvé tesz. Ismételt mérések-
kel rétegvastagsdg-mérés is lehetséges. A médszer mikrodestruktiv, mindéssze ng
nagysdgrend(i mintamennyiséget igényel. A mérések akar nagy tavolsagbél, vagy
terepen is elvégezhetek. A LIPS valédi multielemes médszer, amelynek kimutatasi
hatarai 1-10 pg /g nagysagrendtiek.

A LIPS technika teljesitSképessége elvben fokozhats, ha kettd vagy tobb 16ze-
rimpulzussal kivitelezziik a mérést olymédon, hogy a kivetd 1ézerimpulzusok és
amikroplazma kizott kélesénhatés alakulhat ki. Hyenkor ugyanis a kovetd 16zerim-
pulzusok energidja tisztdn a mikroplazma komponenseinek gerjesztésére forditod-
hat. Munkdm soran ennek az elvnek a gyakorlatban val¢ kiprébaldsat végeztem el
egy mikroszkop koré épitett, hordozhat6, tébbszords lézerimpulzusokkal dolgoz6,
a Tanszéken kifejlesztett LIPS mér6miiszer felhasznalaséval.

Kilonféle szilard mintak (elsGsorban 6tvézetek és miianyagok) alkalmazaséaval
igazoltam, hogy a tobb impulzusos LIPS technika jelentSsen érzékenyebb és pre-
cizebb mérések kivitelezését teszi lehettvé. Kisérleteim sordn a LIPS kvalitativ és
kvantitativ alkalmazdsdra is sor keriilt. Nehézfémek jelenlétét és koncentraciGjat
vizsgdltam kiilénb6zG mitanyag, szintetikus kotSanyag és dtvozetmintik esetében.
Az alkalmazott kisérleti berendezés olcsé és kisebb méretdi, mint mas alternativ be-
rendezések, amely széles korfi ipari alkalmazasi lehetSségeket jésol.
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ANAL-D XXVIIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcié

Vizbo! exirahilhaté dsvinyolaj-eredetii szénhidrogének meghatdrozdsa
membrin segitett olddszeres extrakcidval

Csemydék Izabella, V. évf. vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezett: Kende Anikd PhD hallgats
ELTE, EKOL laborvezetd

A leggyakrabban elGforduls kornyezetszennyezd anyagok kozé tartoznak az as-
vanyolaj-eredet(i szénhidrogének, melyek analitikai mérése a jelenleg hasznalatban
levd szabviny szerint folyadék-folyadék extrakcién alapul. Bz a minta-el6készitési
eljards idGigényes és nagymennyiség(i olddszer sziikséges hozz4.

Munkam sordn egy 1j, alternativ médszert dolgoztam ki vizek Co-Coy szénatom-
szdm tartomanyba es§ alifas szénhidrogén-tartalméanak gazkromatografidss megha-
tarozdsdra membran segitett cldészeres extrakcidval (Membrane Assisted Solvent
Extraction, MASE). Vizsgdltam az 4 technika oldészerfiiggését, meghatdroztam az
optimdlis olddszertérfogatot, extrakcits iddt és médot, valamint elvégeziem a mdd-
szer kalibrdldsit és értékelését. Az ij modszer eldnye az egyéb minta-el6készitési
eljardsokhoz képest, hogy oldészer- és munkaid8igénye csekély, igy az eljards egy-
szerre kbrnyezetbarat és koltségkiméls.

A minta-elfkészitési modszer mellet optimaltam a nagytérfogatii injektalashoz
(Programmable Temperature Vaporsiser, PTV) sziikséges paramétereket, a kimuta-
tasi hatart jelenttsen csdkkentettem. Tovdbbé a membran segitett olddszeres extrak-
ci6t teljesen automatizéltam, ezéltal parhuzamosan t6bb minta készithets els. gy
lerdvidiilt az analizis id6 és a relativ standard devidcick is csfkkentek.
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XXVIIL. OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcid ANATL-6

Specidcifs analitikai mérérendszerek kidolgozisa plazma émisszi6s
atomspektroszkdpiai detektdlissal

Horvath Mark, V. évf, kirnyezetmérnsk
SzIE Mez6gazdasag- és Kornyezettudomanyi Kar

Témavezet6: Dr. Heltai Gybrgy tanszékvezets egyetemi tandr
SZIE Kémia és Biokémia Tanszék

A specidci6s analitikai modszerek altalsban kromatografiss elvalasztssi eljarasok
és elemspecifikus detektalasi modszerek Gsszekapesoldsat igénylik. A MIP-AELS a
gazkromatografidban jol bevalt elemspecifikus detektor. Folyadékkromatografias
detektorkeént val6 alkalmazdsardl azonban alig taldlunk adatokat, az oldatporlasz-
tasos mintabevitel kis hatésfoka és technikai nehézségei miatt.

A nagynyomésa hidraulikus porlaszts, és az altalunk kifejlesztett radiativ flitésii
deszolvatal( rendszer segitségével vizes oldatok j6 hatdsfokkal betaplalhaték MIP
sugdrforrasba. A kifejlesztett rendszer HPLC elvé4lasztasokkal val6 Bsszekapesold-
sanak lehettségeit Cr(Iil)/Cr{VI) specidci6s analizise sordn vizsgaltuk, amelyben a
Cr(IT)/Cr(V1) ionpar-képzéses HPLC elvalasztsst alkalmaztunk. Ennek soran rész-
letesen dsszehasonlitottuk a kromatografiss jelképzidést befoly4solé alsbbi hatdso-
kat MIP-AES és ICP-AES detektal4s esetén:

- A mintabemér hurok térfogatanak nagysaga (20 ul, 100 pl, 455 ul).

- ACr** é a CrO}” ionforma hatdsa a plazmara vizes kizegben és viz-metanol
elegyekben.

— A szerves ionpér-képzd reagens (TBA-Ac) hatdsa a plazmaira vizes kizegben.
- A TBA-kromat ionpéar-komplex visszanyerése az oszloprdl.

~ Kénnyen ionizélhat6 elemek (K, Na, Ca) hatésa a két ionforma emisszijara.

Tovabbi kisérletekben a HPLC rendszerb8! szirmaz6 nagy eluensaram {=1ml
min~") jobb illesztésének lehet6ségeit a radiativ fitésti deszolvatals termospray ti-
pusd atalakitdsdval tanulméanyoztuk.

Mindezen hatdsokat figyelembe véve megallapitottuk, hogy a HPLC-NHP-MIP-
AES rendszerrel species szelektiv kalibrici esetén 2-3 nagysdgrend{i dinamikus tar-
toméanyban a Cr(III)/ Cr(VI) speci4ci6s analizis elvégezhetd, a kimutatdsi hatdrok a
nanogramm tartomanyba esnek.
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ANAL-7 XXVIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcid

Miianyagmintik elemanalitikai céld vizsgalata spektroszképiai médszerekkel

]edlinézkj Nikoletia, V. évi. vegyész
5ZTE Természettudomanyi Kar

Témavezets: Dr. Galbdcs Gabor egyetemi docens
SZTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

Az adalékanyagok és az elBallitds sordn alkalmazott fémtartalma katalizétorok
miatt a mitanyagok is tartalmazhatnak kiilénboz6 veszélyes elemeket (pl.: Pb, Cd,
Cr, Hg, Br). Ezen elemeket tartalmazé vegyiiletek a mfianyagok hasznalata vagy
megsemmisftése, djrafeldolgozdsa soran veszélyt jelentenek - esetenként rakkelitek
- ezért az Eurdpai Unié kilonbozs szabilyokat vezetett be ellendrzésitkre. Ezek
egyike az RoHS5 (Restriction of Hazardous Substances Directive), amely 2006. jilius
1jén lépett érvénybe és az elektromos és*elekironikai ipar termékeinek Osszetevl-
ire (fgy mfianyagokra is) vonatkozik. Ez a direktiva négy elemre és két vegyiilet-
csoportra vonatkozodan tartalmaz megkdtéseket: ezek rendre az dlom, higany, kad-
mium, krém(VT), valamint a PBB {polibrémozott-bifenilek) és a PBDE (polibrémozott-
difenil-éterek), mely utdbbiak égéscstkkentd vegytiletek.

Munkdm kézvetlen célja miianyag mintdk nehézfémiartalmanak vizsgalata volt
RoHS megfeleldség szempontjabol induktiv csatoldsti plazma atomemisszids spekt-
rometridval & rontgen fluoreszcencia spektroszképidval. A mintdk kiegészits jel-
lemzésére a fotoakusztikus infravirts spektroszkopia médszerét alkalmaztam.,

A vizsgdlt mtianyag mintak kozott kiillonbdzd hasznilati targyakbdl (jatékokbél,
fréeszkdzokbbl, laboratériumi eszkdzokbdl, sth.), valamint a TVK-bé] (Tiszai Vegyi
Kombinat) kapott alapanyaghol szarmaznak, tovébbi4 felhasznaltam az Burépai Mé-
résiigyi Hivatal (IRMM) altal kibocsatott polietilén referencia mintdkat is. Mivel a
feldolgozott mlianyagok kémiai ellendlléképessége igen kiilénbozb, Igy sziikséges
volt a feltiras el6tt cldési prébdkat is elvégezni. A mintdkat az analizis el6tt oldo-
szerrel és ultrahanggal segitett tisztitdsnak vetettem ald, majd kiszaritottam Gket. A
mintdkat zart rendszerben, nagytisztasdgi fluoropolimer edényzet és HNO;, HCI,
H,0, és HF tartalmi reagenselegy segitségével roncsoltam el egy AntonPaar Multi-
wave 3000 tipusii mikrohullim (i mintael8készits berendezésben. Az oldatok nehéz-
fémtartalmat egy Jobin-Yvon 24 tipusa szekvens induktiv csatoldsti plazma atom-
emisszids spektrométertel hatiroztam meg. Az analizis mindségellenérzését a bi-
zonylatolt referencia minta segitségével végeztem el. A mfianyag mintik elemdssze-
tételének gyors, dttekint jellegli vizsgalatdra egy Philips MiniPAL tfpustl asztali
rontgen fluoreszcencia spektrométert haszndltam.
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XXVHIL. OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcid ANAL-g

Biochipek fejlesztése aptamer - ligandum kilcsonhatdsok képalkoté plazmon
rezonancids vizsgdlatahoz

Lautner Gergely, V. évi. vegyészmérnik
BME Vegyészmérnoki és Biomérndki Kar

TémavezetS: Dr. Gyurcsdnyi E. Rébert egyetemi docens
BME Altalanos és Analitikai Kémia Tanszék

A specifikus biomolekuldris kolcsonhatasok rendkiviili szelektivitdsa lehetdséget
nyfijt egyrészrdl tsszetett mintak egyes komponenseinek mintael6készités- és elvi-
lasztds nélkiili meghatérozasara (bioszenzorok), mésrészt alapot szolgalnak a bio-
chip technolégia és a nagy atereszté képességfi bioanalizétorok kifejlesztéséhez.

Munkam soran a képalkot6 feliileti plazmon rezonancia alkalmazési lehet&ségeit
vizsgdltam DNS aptamer - ligandum kélcsénhatasok detektildsdra. Az aptamerek
kombinatorikus kémidn alapuld in-vitro szelekcidja és tovabbi célzott kémiai és bio-
kémiai modositdsa rendkiviil j6 kil4tast biztosit Gj, hatékonyabb terdpids és antivi-
réilis gy6gyszerek, molekuldris felismerést biztosité komponensek eléallitasara. Fl-
sOdleges feladatom az aptamer-ligandum kélesénhatasok vizsgalatahoz szitkséges
blochlpek tervezése, elGallitdsa és alkalmazésa volt. A képalkot6 feliileti plazmon-
rezonancia (iSPR) multiplex detektalasi lehetfségének kihasznaldsahoz mikrokon-
takt nyomtatast és mikrofluidikai rendszeren alapulé feliiletmodositasi eljardsokat
fejlesztettiink és alkalmaztunk. A mikrokontakt nyomtatisnal, valamint a mikrof-
luidika eld4llitdsdhoz alkalmazott poli-dimetil-sziloxan (PDMS) mikromintizdsara
fotdlitografiss, illetve egy tjszerd 1ézeres ablacios médszert dolgoztunk ki.

A szenzorchip mikromintézasi lehetfségeinek alkalmazésaval megkiséreltiik fel-
mérni az aptamer alapt iSPR bioszenzorok eléllitasanak lehetdségeit mind nagy-
méretii (Trombin véralvad4si faktor, MT32 almavirus protein), mind kisméretfi (Och-
ratoxin A mikotoxin) ligandumokra. Ugyanakkor tekintettel arra, hogy ezek az ap-
tamer - ligandum modellrendszerek — a trombin - anti-trombin aptamer rendszer
kivételével - még nem felderitettek, vizsgaltuk az 1tj aptamerek kotédési tulajdonsa-
gait.

Az aptamer-ligandum k&t6dést legérzékenyebben a nagy molekulatomegi ligan-
dumok esetében tudtuk detektdlni, és esetenként Gj reagenseket is elGallitva, tovabbi
jelerdsitési lépéseket is sikerrel tudtunk alkalmazni.
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ANAL-S XXVIIIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcié

ﬁj extrakciés médszer kidolgozdsa tetrabutil-amméium-bromid
komplexképziivel vizmintik krémspeciicids elemzésére

Nagy Alida Néra, V. évi. kdrnyezettudomany, vegyész szakirany
DE Természettudomanyi Kar

Témavezett: Dr. Posta Jézsef egyetemi tandr
DE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A folyadék-folyadék extrakciot tetrabutil-amménium-bromiddal sikeresen alkal-
maztam vizmintdk Cr(VI} tartalménak grafitkemencés atomabszorpcits modszerrel
valé meghatarozasdra. Ennek 1ényege, hogy a Cr(VI) ion-pdr komplex vegyiiletet
képez a tetrabutil-amménium-bromibbal. Az igy létrejoit ion-par komplex jél ol-
dodik izobutil-metil-ketonban. Az optimalas keretén belill meghatdroztam az opti-
malis kénsav koncentrdciét, ami 0,01 mel/dm? lett. 0,02 mol/dm?*-es savkorncent-
raci6 felett abszorbancia csokkenést tapasztaltam, ami a Cx(VI) redukciGja miatt ko-
vetkezett be. A TBA koncentracidjira is elvégeztem az optimalast. Eredményképp
elnytlé maximum gbrbét kaptam és az optimalis koncentrdciot 1,6:107% mol /dm?-
nek allapitottam meg. Egy bizonyos koncentrdcié felett az abszorbancia cstkkent,
ami a hamvasztasi folyamat alatt a tdl sok szerves anyag miatt kovetkezett be mi-
vel, a Cr(VI) egy része illékony forméban tavozott. A médszer kivaldéan hasznalhatd
krom(VI)-forma extrakcids elvdlaszidsdra és ddsitdsara. A munkam sordn felvett ka-
librdciés gorbe

0-15 pg/dm?® tartemanyban linedris volt. A kialakult komplex abszorbancidja 24
6ras iddtartamban jelent@sen nem valtozott, a hémérséklet nincs hatassal a komplex
képzbdésre. Az altalam vizsgélt zavard ionok sincsenek hatdssal a Cr(VI) megha-
tarozdsra. A kidolgozott madszert hazilag elGallitott referencia anyaggal hitelesitet-
tem.
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Diasztereomerek elvilaszidsa normal fézisﬁ‘folyadékk'ro'matdgra’.ﬁé.vai

Oldh Erzsébet, Lévi. Ph.D.
BME Vegyész és Biomérntki Kar

Témavezett: Dr. Fekete Jend egyetemi tandr
BME Altaldnos és Analitikai Kémia Tanszék

Munkam sordn médszert fejlesztettern ki a piretroidok csal4djaba tartozé S-ciper-
metrin diasztereomerjeinek meghatdrozasara.

Vizsgdltam mind az all6fazis, mind a mozgofdzis hatdsat az elvédlasztast jellemzé
paraméterekre. A forditott fazisti rendszerek vizsgéalatakor C30-as toltetekkel értem
el a legjobb elvalasztast, azonban ekkor csak a cisz és transz diasztereomereket sike-
riilt elvalasziani.

Kovetkez 1épésben normal fazisd kromatografias oszlopokat vizsgaltam. Ebben
az esetben mdr sikeres volt az elvalasztas. Az alléfazisok kdzdtt voltak szilikagél
alapt, aluminium-oxid alapti és kémiailag médositott téltetek. Optimalva a mozg6-
fazis Gsszetételét egyes oszlopoknal sikeriilt elérni a diasztereomerek elvélasztasa-
nak csticsfelbontasra vonatkozé feltételét (R.>2).

A polaris modifikdtorok vizsgdlata 6if eredményt hozott. Vizsgalataim soran a kii-
16nbozE olddszerek koziil az acetonitril a tobbifoldészerhez (etil-acetdt, di-izopropil-
éter, terc-butil-metil-éter, diklér-metan) képest masképp bontotta fel a diasztereomer
csticsokat. Az eltér® viselkedés annak kiszénhets, hogy az acetonitril a szilard fazis
részecskéinek porusait szinte teljes mértékben kitolti. Igy ebben az esetben folyadék-
folyadék megoszlasrol beszélhetiink, mig a tobbi olddszer esetén szilard- folyadék
megoszlds van.

Meérési eredmények alapjan kivélasztottam a cipermetrin diasztereomerek elvi-
lasztdsdra legjobbnak bizonyult kolonna-oldészer part: NovaPak Silica (4 um, 3,9
x 150 mm, Waters), 4% diizo-propil-étert/hexan. Kovetkezd 1épésben vizmintak j-
cipermetrin tartalmdnak meghatirozhatésdgat vizsgéltam.

Mérésekkel bizonyitottam, hogy a f-cipermetrin megkot6dik a vizben 16v6 szi-
lérd szennyezSkon. Végsd kovetkeztetésként elmondhatjuk, hogy vizb8l térténs
mérések soran nem végezhettink kvantitativ meghatarozast, mivel a pontos kimuta-
tést tiil sok tényezs nehexziti. M6dszériink kvalitativ.
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Az Ionkromatogrifia Sztochasztikus Retencids Elmélete és Alkalmazdsa Szerves
és Szervetlen Anionok Elvilasztiasiban

Olajos Marcell, okleveles kérnyezetmérnik
PE Mérmoki Kar

Témavezettk: Dr. Hajés Péter egyetemi docens
Analitikai Kémia Tanszék
Horvith Krisztidn Ph) hallgatd
Analitikai Kémia Tanszék

A kromatografia sztochasztikus elmélete egy molekuldris szint(t modell, amely
valGsziniileg a legegyszer{ibb képet festi a kromatografids folyamatrdl. A kromato-
grafids cstics kialakulasdt a részecskék véletlenszer(i vandorlaséaval frja le, adszorpci-
ds-deszorpcids folyamattal kombinalva, amely szintén véletlenszerfien lép fel. Von-
z& alternativat kindl a hagyomanyos makroszkopikus modellekkel szemben, ame-
lyek egy differencidlis tomegmaérleget frnak fel a kromatografids folyamat kivant
részletességii fizikai-kémiai leirdsara, s melyek megolddsa néha igen bonyolult ma-
ternatikai médszereket igényel.

Munkdm sordn szerves és szervetlen anionok (fluorid, formiat, klorid, bromid,
nitrat, szulfat, oxalat, foszfat) retencids tulajdonsagait vizsgaltam kiilonbdzd kon-
centraciGjl és pH- karbonat/hidrogénkarbonat eluensrendszert alkalmazva. Gér-
beillesztéssel meghataroztam az egyes komponensek kromatografids cstcsalakjat le-
ir¢ exponencidlisan médositott Gauss (EMG) gorbék paramétereit. A vissza nem
tartott komponens csticsalakjanak ismeretében, dekonvoltcids technika segitségével
az egyes kromatogramokboél olyan kromatogréfids cstesokat dllitottam el6, melyek
csak az oszlop dll6fazisaval valo kblesdnhatds okozta sadvszélesedés hatdsait hordoz-
tak magukon. Meghatdroztam a sztochasztikus folyamatokat leird jellemziket. Az
eredmények ismeretében megallapitottam a mintainonok télteten valé megkstddé-
sének gyakorisdgat. A vizsgalatok sordn nyert retencids adatbdzis alapjn a tébbszo-
rs analit/eluens (multispecies eluent/analyte) retencids modell paramétereit itera-
ciés tton meghataroztam. Ezek segitségével és a sztochasztikus modell paramétere-
inek felhaszndldsaval szerves és szervetlen anionok kromatogramjat josoltam nagy
pontossiggal.

A két eljaras (sztochasztikus elmélet &s tobbszors analit/eluens retencids modell)
egyiittes alkalmazasdnak jelentSs el6nye, hogy nem csak a kromatografids cstics he-
lyét (mindségi informacid), hanem a cstics alakjat (kinetikai informaci6) is becstilni
képes analitikai elvdlasztésok céljara.
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Az adszorpcids izotermsk és az adszorpcifs energiaeloszlésok meghatirozédsa
folyadékkromatografiiban

Vajda Péter, V. évf. biologia-kémia
PTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Felinger Attila egyetemi tanir
PTE Analitikai Kémia Tanszék

Folyadékkromatografidban a mozg6fazis és az ll6fazis hatarfeltiletén lejatszodo
folyamatok leirdsdra alapvett a nemliriearis egyensilyi izotermék ismerete. Az egyes
vegyiiletek retenciés mechanizmusa sokkal megbizhatébban tanulméanyozhaté a
nemlinedris kromatogréfia modszereivel, mint az analitikai kémidban szokésos nagy-
higitdst minték (linedris kromatogréfia) retencios adatai alapjan.

Kisérleteink célja, hogy egy wtjonnan, specidlisan a karotinoid vegyiiletek elvi-
lasztasédra kifejlesztett C-30-as por6zus téltet(i oszlop retenci6s tulajdonségait tanul-
manyozzuk. Vizsgalt vegyiiletnek a fenolt valasztottuk. Els@ként frontalis anali-
zissel meghatdroztuk az izoterma adatpontjait, majd iterdciéval ezen adatpontokra
illesztettiik az egyes izoterma modelleket, ezzel kinyerve a megfelel6 izoterma-pa-
ramélereket. Az illeszkedések jellemzésére a maradékok négyzetes dsszegét (RSS)
hasznaltuk.

Az egyes izoterma modelleket els§ kizelitésben statisztikai modszerrel értékeltiik
ki, hogy kizarhassuk a szignifikansan rosszabb illeszkedésfi modelleket.

Az affinitasienergia-eloszlds kiszamitdsira a vérhatdérték-maximalizalasanak
maodszerét hasznaltuk, amely segitségével kivalaszthatd az adott kisérleti koriilmé-
nyek kizott legmegfelelSbb izoterma modell.

A kisérleteink alapjan az adott kisérleti rendszerben a fenol adszorpcios tulajdon-
sagait a bi-Langmuir modell frja le. A bi-Langmuir modell két kiilénbdz5 energidju,
fiiggetlen adszorpcids helyet feltételez. Méréseink alapjén a két kiilonbézs adszorp-
ci6s hely 4tlagos kotési energigjanak kiilonbsége 6,12 k] /mol.

Ezen energiakiilonbség annak tulajdonithat6, hogy a rendezett és rendezetlen 4l-
lapotban lévs 4llofazis részeken a vizsgalt anyag eltérs kotési energiaval kotédik
meg.
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Aminosavak elvilasztisa ciklodextrinekkel kapillaris elektroforézis technikaval

Varga Erzsébet, V. évf. vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezets: Ivanyi Rébert
Cyclolab Kft.

Az &6 szervezetek alapvetGen kirélis jellegéb6l adéd6an az optikai izomerek (en-
antiomerek) rendkiviil hasenlé szerkezetiik ellenére gyakran eltéré bioldgiai hats-
stiak. Az enantiomer pérok egyes alkot6inak eltérf hatdsa miatt az enantiomer-tiszta
termékek gydrtisa ma mér alapvett kivetelmény a gydgyszeriparban. A téma je-
lentGségét j6l mutatja, hogy az enantiomer-szelektiv szintézisek kutatasat 2001-ben
kémiai Nobel-dijjal jutalmaztak.

A kirélis elvélasztdsokat bonyolultta teszi, hogy a kdlesonhatd csoportoknak nem-
csak fizikailag, kémiailag kell egymasnak megfelelniiik, hanem térbeli elrendezé-
siikben is. A kolcsonthatdsok bonyolultsdgsdga rendkiviil megneheziti az elvalasztis
sikerének elrejelzését.

Kapillaris elektroforetikus mddszert dolgoztam ki szdrmazékolatlan aromas ki-
ralis aminosavak elvélasztdsdra ciklodextrinek alkalmazésédval. Sikeresen demonst-
raltam, hogy bazikus kortilmények kézott semleges és negativ tolésti CD-ekkel a
negativ toltésll aminosavak eivalaszthatok.

Az elvalasztott aminosavak kozott olyan enantiomerparok is szerepelnek (8-metil-
aminosavak} amelyeket elstként sikertilt kapilldris eleltroforézis technikdval meg-
valésitani. Osszehasonltitottam a kiilonboz6 tiregmérettel rendelkezd natfv o-, 3- és
¥-CD-ek és azok karboximetilezett és karboxietilezett szarmazékainak kirdlis elva-
lasztd képességét. Leghatékonyabb kirdlis szelektornak a karboximetil- és karboxi-
etil-aCD bizonyultak.

A létszolagos enantiomer-szelektor komplex stabilitasi dllandék meghatarozdsat
a semleges CD-ek esetében tdbb esetben sikertilt elvégezni, a kapott értéket ossz-
hangban alltak a Wren-féle mobilitds-kiilonbség elmélettel. A triptofdn esetében a
semleges aCD és a negatfv t8ltésti CMaCD szelektorokokkal eltéré migracios sor-
rendet sikeriilt elérnem (azonos felismerési képesség ellenére), amelynek hasznos
kévetkezménye lehet megfeleld, rugalmas kiralis tisztasagvizsgalati analitikai méd-
szerek fejlesztése.
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Attetsz6, gazzaré aluminium-oxid kerdmia égitestek szintereléses elfdliftdsahoz
kapcsolédé analitikai vizsgdlatok

Varga Féter Pil, I. évf. PhD
BME Vegyészmérniki és Biomérniki Kar

TémavezetSk: Dr. Madardsz Janos egyetemi docens
BME Altalanos és Analitikai Kémia Tanszék

Szemaén Norbert fejleszté mérnok
General Electric Consumer & Industrial

A kerdmia-fémhalogén (CMH - Ceramic Metal Halide) lsmpak a nagynyomasi
kisiildlampék csoportjdba tartoznak. Ezt a lampatipust a kivalé szinvisszaadas, a
nagy fényers és a hosszii élettartam jellemzik. A fényforras szine a természetes fe-
hér fényhez kozelit, amihez ritkafoldfém adalékokat alkalmaznak. A kerdmia fém-
halogén lampakban a fényt keramiafald kisiil6cst szolgaltatja. Az égttest nagy tisz-
tasdgti aluminium-oxid keramiabol késziil, melyet specidlis kerdmiagyartasi eljaras-
sal, magas homérséklet(i szinterelési Iépésekben allitanak eld. A keramia test harom
részbdl all, egy cstb8l és annak mindkét végét lezar6 dugokbol. El6zetesen a csdvet
extrudaldssal, mig a dug6t kerdmia-frocesontési technolégisval formazzak meg.

Dolgozatom célja volt megismerni és kémiai analitikai médszerek segitségével
megvizsgalni a CMH aluminium-oxid kerdmiacstvek szintereléses gyartasdnak alap-
anyagait, koztitermékeit &s a készterméket, megkisérelni bepillantdst nyerni az egyes
gyartasi folyamatok sordn véghemend fizikai és kémiai valtozasokra és értelmezni a
technol6gia egyes 1épéseit a vizsgalati eredmények alapjan. Tovébbi méréseimmel
a kerdmiagyartds szinterelési segédanyagaként alkalmazott magnézium-nitrat ada-
1ék gyartasi folyamat sordn jétszott szerepére prébaltam ravildgftani, illetve a magas
hémérsékleten lejatsz6d6 szinterelés soran kibocsatott, szerves kitGanyagok bomla-
s4b0l szdrmazo kornyezetszennyezd gazokat is vizsgaltam.

A felhasznilt analitikai kémiai mérési médszerek pedig a kdvetkez6k voltak: ront-
gendiffrakcid, Fourier-transzformdcios infraviros spektroszkopia, fénymikroszké-
pos szemcseméret-elemzés, pasztizé elektronmikroszkopia és elemanalizis energia-
diszperziv réntgen analizdtorral és C, H, N-elemanalizis. Méréseim torzsét termo-
analitikai vizsgélatok alkottdk, Ggymint szimultdn termogravimetria és differencis-
lis termoanalizis, ill. a termomérlegekkel on-line médon $sszekapcsolt fejléds ga-
zanalizis tomegspektrométerrel és FTIR spektroszkopiss gazcelldval.
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Gyokik vizsgilata mitrixizolacios spekiroszkopidval

Bazsé Gdbor, IL. évf. vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr, Tarczay Gyorgy egyetemi adjunktus
ELTE Szervetlen Kémiai Tanszék

Régita ismeretes, hogy a kémiai reakcidk jelent6s hanyada gyokos mechaniz-
musi. Ezen reakci6k megértésében fontos a gydk-intermedierek tulajdonsdgainak
ismerete. A gyokok a gyakorlatban is fontosak, példaul légkorkémiai, biol6giai fo-
lyamatokban rengeteg gykos reakciot ismeriink. A gytkok hétkdoznapi médszerek-
kel torténs vizsgdlatira azonban reaktivitdsuk miatt ritkdn van méd.

Ahhoz hogy el tudjuk tartani a reaktiv részecskéket, meg kell akaddlyozni az egy-
méssal, valamint m4s anyagokkal valé reakcidikat. Ennek egy lehetséges madja a
métrixizoldcio, amikor a vizsgalandd részecskéket egy inert, kdlesonhatdsoktd] men-
tes kizeg veszi kortl, izoldlva egymast6l a reaktiv specieszeket.

Az ELTE Molekulaspektroszkdpiai laboratdriumaban foglalkozunk matrixizold-
cifs infravéros spektroszkdpidval, gyokok elddllitisdra azonban eddig csak ultra-
ibolya-fotolizist tudtunk alkalmazni, melynek hasznédlhatdsdga gyakran korlatokba
titkszik.

Munkam soran egy gyokok eldsllitasara, és matrixban torténs izolacidjara alkal-
mas (n. pirolizis-jet épitésével foglalkoztam. A pirolizis-jet mfikddésének lényege,
hogy a bomlékony prekurzort nagy higitdsban tartamazd gdzelegyet nagy nyoma-
son, magas hémérsékleten, nagyon rovid ideig tessziik ki a pirolizalé kériilmények-
nek, majd adiabatikus jet-h{itést alkalmazva a képz8dd reaktiv, és bomlékony ré-
szecskék hiitése révén megakadalyozzuk azok monomolekulds bomlasat.

Hossza ideig tartd kisérletezés, és fejlesztés sordn a hdmérsékletmeérés meghizha-
tosaganak, és stabilitdsanak biztositisit mdig sem sikertilt megvalésitani azonban
azt elértiik, hogy 1000°C-ig hémérsékleten a jet mér haszndlhatéva valt, igy teszt-
kisérletekbe kezdhettiink. ElSszor jéd-benzol pirolizisét kiséreltitk meg. Sajnos az
1000°C-os felsé hémérsékleti korlat miatt ez nagyon rossz hatasfokkal miikadstt,
ezért masodik kisérletiinkhoz lényegesen bomlékonyabb anyagot, izopropil-nitritet
valasziottunk. Ez a kisérlet sokkal sikeresebbnek tekinthet§, a spektrumban renge-
teg (ij cstics jelent meg, melyek egy részét mar sikeriilt azonositani.

A hmérsékletmérés megolddsa utdn a pirolizisjet vdrhatéan alkalmas lesz C-1
kotés hasitdsara, lehetGséget teremtve szdmos eddig még nem vizsgélt gyok jo haté-
konysaggal tértént elGallitasara, ezzel lendiiletet adva laboratériumunkban az ilyen
irany kutatdsoknak.
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A peroxomonoszulfit-fon reakeibja trisz-1,10-fenantrolindto-ferrat{ii)
komplexszel

Bellér Gébbr, 1L évf. vegyész
DE Természettudoményi Kar

Témavezet(: Dr. Lente Gibor egyetemi adjunktus
DE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A peroxomonoszulfit-ion kirnyezetbarat oxidaciés mddszerekben HyOs-ot he-
lyettesitd oxidalészerként hasznalhat6. Alkalmazasa akkor ajantott, ha a HyQOg-dal
végbemend reakci6 lassa, vagy a H,0; folyamat kizben bekivetkezs diszpropor-
cifja miatt nagy oxiddloszer-felesleget igényel. A peroxomonoszulfit-ion reakcioi-
nak részletes vizsgalata a természetben el6forduld anyagokkal hozzajarulhat ahhoz,
hogy ipari alkalmazasa (pl. fert6tlenitSszerként is [1]) szélesebb korben elterjed-
jen. Jelen munkaban spektrofotometrids médszerrel tanulmanyoztuk a peroxomo-
noszulfst-ion reakcidjanak kinetikajat trisz-1,10-fenantrolindto-ferrat(II) komplexszel
¢és 1,10-fenantrolinnal.

A komplexszel lejatsz6d6 reakci6 vizsgalatakor Ssszetett kinetikat tapasztaltunk.
A kezdeti reakcidsebesség koncentraciéfiiggése mindkét reaktans esetében telitéshe
hajl6 gorbét adott, mely ionparképzidéssel magyarizhat6. Ezt a feltételezést bizo-
nyitja az is, hogy az ionpar kimutathat6 témegspektrometriss vizsgalattal. A mérési
eredmények alapjan kinetikai modellt javasoltunk a reakci6 kezdeti szakaszanak ér-
telmezére, a modell segitségével felirtuk a sebességi egyenletet és meghataroztuk a
sebességi dllandét, valamint az ionpar képzddésének egyenstilyi dllanddjat.

A reakci6 tovdbbi szakaszaban fontos szerepet jatszik a ligandum oxidaldsa. Ezt
UV-spektroszkGpids és tomegspektrometriss eredmények is aldtdmasztjdk. A ligan-
dum és a peroxomonoszulfat-ion reakciéjanak terméke 1,10-fenantrolin-mono-N-
oxid, melyet tobb médszerrel is azonositottunk. A kinetikai vizsgalatok soran bi-
zonyltottuk, hogy a reakcié mindkeét reaktansra nézve elsérendii. A reakciésebesség
pH-tiiggését széles tartomanyban vizsgdlva megallapitottuk, hogy a reakciGsebes-
ségnek maximuma van 6,2-es pH kirnyékeén, ilyen koriilmények kozott az oxidals-
szer egyszeresen protondlt, a redukalészer deprotonalt forméaban van jelen. A tibbi
forma esetén a reakci6 csak sokkal lassabban jatsz6dik le. A pH-fliggés alapjan felirt
sebességi egyenlet segitségével meghataroztuk a protonal6édasi allandékat.

[1] Wong, M. K.; Chan, T. C.; Chan, W. Y.; Chan, W. K; Vrijmoed, L. L. ; O'Toole, D
K.; Che, C. M., Environ. Sci. Technol., 40, 625 (2006)
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Gyiiméles pektinek enzimes hidrolizisének kinetikai vizsgalata

Cserjési Petra, V. évf. kirnyezetmérnok
PE Mérnoki Kar

Témavezets: Bélafiné Dr. Baké Katalin tudoményos fémunkatars
PE Mfiszaki Kémiai Kutatéintézet

A pektin azoknak a nagy molekuldjd, szénhidrdtszer(i, kitlonbtz8 poliszachar-
idukbdl felépiils, savas karakter(i vegyiileteknek az dsszefoglals neve, amelyek funk-
cidja a novényi sejtfalban az erds vazat biztositd hemicelluléz, celluléz halozat dssze-
tartdsa. Az élelmiszeripar szdméra ezek a vegyiiletek egyfel@l hasznosak, hiszen
elfsegitik a gélesedést, gy lekvarok, dmlesztett sajtok, fagylaliok készitéséhez hasz-
naljak Oket. Masfelsl viszont viz-visszatartd hatdsuk miatt sok gondot okoznak a
gyltmdlcslégydrtds soran, mivel megnehezitik a 1é kinyerését a gélesedett gyiiméle-
sz(izalékb6l. Igy fontos feladat mind a pektinek el64llitdsa, mind szerkezetiik meg-
bontdsa. Mindkét célhoz sziikséges a pektinek felépitésének, tulajdonsagainak, il-
letve kémia, biokémiai viselkedésének megismerése, feltérképezése, mivel a kiilon-
bz6 gytimolestkbél szdrmazé pektinek vizsgélatdrdl szinte alig 4ll rendelkezésre
informdacid. Nem elhanyagolhat6 szempont az sem, hogy az élelmiszeriparban ke-
letkez® magas pektin tartalmd hulladékokat megfelel§ enzimes kezelésnek alavetve
értékes terméket nyerhetiink, megvaldsitva ezzel a hulladék fethaszndldsat.

Ebben a dolgozatban szerepelnek azon kisérletek eredményei, amelyek soran piros-
és fekete ribizlibsl, valamint almabol nyertem ki pektint a bevett gyakorlatnal kimé-
letesebb médszerrel. Az fgy kapott gyiimoles pektinek kiilonbozd koncentricidji
oldatait enzimes kezelésnek vetettem ald. Aspergillus niger-b6l szdrmazo poligalak-
turondz enzimet haszndltam, ami a pektin poliszacharid monomerek kézti o-1,4-
glikozid kodtések hidrolizisét katalizélja. A hidrolizist a keletkezett termék, a D-(+)
galakturonsav DINS méddszerrel térténé meghatdrozasdval kivettem nyomon. Vizs-
gdlataim bebizonyitottak, hogy a kiilinféle forrashél szarmazé pektinek szerkezete,
felépitése, s ennek kivetkeztében enzimes hidrolizisiik kinetikdja is egymadstdl el-
térd.
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Elektroszatikus kisicsonhatdsok vizsgalata spermin és EDTA, valamint
poliamino-metilfoszfonsavak kizitt

Fehér Aniké, V. évf. vegyész
SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezet§: Dr. Labadi Imre egyetemi docens
5ZTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

Az él6szervezetekben lejitsz6dé folyamatokban szdmos tgynevezett molekula
felismerési jelenség figyelhet6 meg. Ezen folyamatok sordn nagy molekidatdmeg(i
makromolekuldk 1étesftenek egyméssal egyedi kolesonhatdsokat. A molekula fel-
ismerésben atomi szinten felléps kolcsonhatdsok kdzott szerepelnek az ellentétes
toltésli részecskék kozotti elektrosztatikus kdlesonhatasok és a hidrogénhid-kotések
kialakulésa.

E két elemi kolcstnhatéssal értelmezhetd az él6szervezetekben el6fordulé polia-
minok szerepe is. A biolégiai jelenségek kozbtt szamos olyan taldlhat6, ahol ezek
a poliaminok a kation-anion és hidrogénhid kolcsonhatasaik révén szabalyoz6 sze-
reppel birnak. Ezek a vegyiiletek az élészervezet pH-jan kationos formaban vannak
jelen, és a DNS és RNS molekulék negativ t6ltésti részeivel 1épnek kapcsolatba. E
kolestnhatés folytdn az egyes bickémiai folyamatokban a poliaminok versengenek
a szintén pozitiv t6ltésti fémionokkal, valamint kiilonb#z6 hatdssal lehetnek a nuk-
leinsavak bioszintézisére, és metabolizmuséra is.

Vizsgélataim célja a természetben el6fordulé poliaminok és polifoszfat-ionok, va-
lamint az EDTA kozotti kélcsonhatas tanulmanyozasa, 6s a kilcsdnhatds er8sségét
befolydsolé tényez8k megéllapitasa volt. Ennek érdekében vizsgalatokat végeztem
sperminnel, EDTA-val, valamint polifoszfat anionokkal (EDTMP, PDTMP).

Potenciometridsan meghatdroztuk a spermin, az EDTA és a polifoszfatok sajat
pK-értékeiket. Az elektrosztatikus kélesonhatds erGsségét az egyes reaktansok egyiit-
tes jelenlétében bekivetkez0 latszolagos pK-ériékeinek valtozassval jellemeztitk. A
négyszeresen protondlt sperminben a belsd szekunder nitrogén atomok is téltést hor-
doznak, a pozitiv toltések kozelsége pedig noveli a molekuldra jellemz4 helyi toltés-
stirliséget, ami nagy aktivitist eredményez a negativ téltéseket hordoz6 tonokkal
szemben.

Megallapitottuk, hogy a megfigyelt elektrosztatikus kélestnhatasokban a legfon-
tosabb befolydsolé tényezd a reagal6 ionokon kialakul6 téltésstirfiség.

Mikrokalorimetria segitségével meghataroztuk a reakciohSt a spermin és az
EDTA/EDTMP/PDTMP kozoth reakcioban, ezutin a molarany- ill. a Job-médszer
segitségével meghataroztuk, hogy a komponensek milyen ardnyi elegyedésekor ala-
kul ki a legerGsebb kolcsonhatds. A reakcidhfket kiilonbdzd h&mérsékleteken is
meghataroztuk, a hmérsékletfiiggésbol kiszamoltuk a szabadentalpiat.
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Illatanyagok terjedésének viesgilata levegBiben, szdmitégépes szimulacits
kisérletekkel

Jarvds Gdbor, VI évi. vegyészmérnok
PE Mérniki Kar

Témavezetd: Dr. Dallos Andris egyetemi docens
PE Fizikai Kémia Tanszék

A szamitgépes szimuldcidk lényegesen meggyorsitjidk a killonbozé jelenségek és
folyamatok vizsgilatdnak menetét a hagyomanyos kisérletekkel szemben, hasznal-
hat6 alternativat nydjtva a kutatOknak és ipari szakembereknek egyardnt,. Hatra-
nyuk, hogy minden esetben sziikséges a kapott eredmények hitelességének és meg-
bizhatdsagdnak ellendrzése.

Munkénk sordn kiilénb6z6 illatanyagok gazfazisbeli diffGziés-konvekcibs transz-
portjat vizsgédltuk a COMSOL Multiphysics nev{i szimulécids szoftverrel. A prog-
ram a transzport-egyenletekkel leirt modell parciélis differencidl-egyenleteinek meg-
oldésat végzi jol definidlt kezdeti és peremfeltételek mellett. Lehetdség van kiilon-
b6z6 geometriai alakzatok felhaszndldsdval a difftizi6, a lamindris konvekcié és a
turbulens konvekcid kiilon-kiilén vagy egyidejti hatdsainak vizsgélatdra 2, illetve 3
dimenziéban. Kiinduldsi adatként a vizsgdlt illatanyagok koncentracidjanak, illetve
diffazids dllandéjénak ismerete sziikséges. Mérési adatok hidnyédban a diffizids 4l-
landdk a Wilke modszerrel becsiilhet&ek.

A szimulaciéval kapott eredmények megjelenitésére szdmos dbrdzelasi technika
all rendelkezésre, és lehetéség van animdcié készitésére is. Az animdicidkkal jol
szemléliethetSk a transzportfolyamatok idbeni és térbeli alakulésa.

Fuareentrield faslimi]
o
5
b

0.0 -
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Tavoisag [m]

Egy modell illatanyag koncentracidprotiljai a transzortfolyamat kiilonboz8
idpillanataiban
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Hajogenidionok vizes oldatbeli fotolizise

Kalmar Jozsef, 1i1. évf. vegyész
DE Természettudomanyi Kar

Témavezets: Dr. Lente Gabor egyetemi adjunktus
DE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

Laboratériumi munka soran elterjedten alkalmazott vegyszer a sésav. A klori-
dion, és mas halogenidionok vizes oldatokban mutatott fotokémiai viselkedésérsl
azonban gyakran nem vesziink tudomadst, holott befolyasolhatjik, akar kiértékelhe-
tetlenné tehetik azokat a kisérleteinket, amelyekben a fenti ionok legkiilonboz6bb
vegyiileteit csak inert vegyszerként akartuk hasznalni. A halogenidionok fotolizisét
mdr vizsgaltdk vizes fazisban hagyomanyos fotokémiai vizsgalémddszerekkel [1].

A di6dasoros spektrofotométer elterjedten hasznalt analitikai mfiszer. Elonye,
hogy révid id8 alatt széles hullamhossztartoméanyd spektrum felvételére képes. A
vizsgdlt mintdt egy nagy intenzitdsd, polikromatikus fénynyalabbal sugérozza be,
igy ebben a viszonylag egyszer(i eszkdzben fotokémiai vizsgalatok végezhettk, mi-
vel egyszerre lehet benne iniciglni és detektalni a fotoreakciokat [2].

Munkénk sordn az dltalunk vizsgdlt rendszerekben észlelt, a kloridion, a bromi-
dion és a jodidion vizes oldatban, savas kdzegben lejatsz6dé fotoliziséhez kithet
jelenségeket tanulmédnyoztuk. A reakcidk fényintenzitas-fiiggését elsGrendfinek ta-
pasztaltuk kiilonb6z8 optikai szlirdk és valtoztathatd Atmérsji rés segitségével vég-
zett vizsgédlatokban. A reakcidk kinetikdjkdnak hmérsékletfiiggése a varakozésok-
nak megfelelGen csekély voit.

A folyamat oxidaciés termékei az elemi halogének illetve a trihalogenidionok.
A fotoreakcidk sordn fotometridsan csak az utdbbiak voltak detektalhatok. Megha-
taroztuk a trihalogenidionok egyenstilyi dllandéit és moléris abszorbancidikat. A
fotolizisekhez kinetikai modellt javasoltunk, mely a reakci6k pH-fliggésével és az
irodalmi elzményekkel dsszhangban van.

A hidrogén-jodid vizes oldatbeli fotolizisét hosszabb idtartamon kdvetve jelen-
t0s sebességesokkenést észleltiink, mely nem volt magyarézhaté sem a hidrogén-
jodid koncentracidesdkkenésével, sem a trijodidion vagy az elemi j6d fotoredukci6-
javal, sem a trijodidion bels sz{ir6hatdsaval. A trijodidinokat éninhibitornak felté-
telezve a kinetikai modellt mar lefrja az észlelt jelenségeket.

f1]jortner, J.; Ottolenghi, M.; Stein, G. J.Phys. Chem., 68, 247 (1964)
[2] Lente, G.; Espenson J. H. J. Phwotochem. Photobiol. A, 163, 249-258 (2004)
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Kiliummal adalékolt TiO;(110) feliilet szerkezete: STM és AES vizsgdlatok

Majzik Zsolt, IV. évi. vegyész
SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezets: Dr. Berkd Andras tudoményos tandcsadd
MTA Reakci6kinetikai Kutatécsoport

A TiO, az egyik legtsbbet tanulményozott oxid, fontos a fotokatalitikus tulajdon-
sdga miatt és fém katalizatorok hordozgjaként is ltalanosan elterjedt. A TiOy hordo-
zéra felvitt arany nanorészecskék meglepGen nagy katalitikus aktivitdst mutatnak.
A CO-ot képes hidrogén atmosziéraban alacsony htmiérsékleteken (250-400K) ka-
talitikusan COs-4 oxidélni Ggy, hogy erre a termékre vonatkozdan igen nagy a sze-
lektivitdsa. Ezzel a médszerrel lehetdvé valik a hidrogén giz CO mentesitése. A
katalitikus aktivitds fiigg a részecskemérett®l és ezt, pl. a hordoz6 eldzetes felillet
médositasdval lehet valtoztatni. Szadmos publikécié jelent meg arrél, hogy az alka-
lifémek milyen médon Iépnek kolesonhatasba a feltiletekkel. A fémhez hasonléan,
az dtmenetifém oxidokon is az adszorpcid sordn elektron donorként hatnal, de a
feliileti oxigénnel torténd kdlcsdnhatasukat is figyelembe kell venni.

Munkank célja az volt, hogy kiilénbozt mennyiségben felvitt kiliumot 1épcs-
zetesen, termikusan deszorbedltassuk és ekdzben megvizsgaljuk a feliileten 16v8 K
mennyiségében valamint a feliilet morfol6gigjsban bekovetkezett valtozdasokat. Mé-
réseink sordn pasztazs alagit mikroszkdppal (STM) képeztiik le a feliiletet és Auger-
elektron spektroszKépidval (AES) hatdroztuk meg a K-borftottsdgot.

A kisérleteink eredményeként azt kaptuk, hogy lényegesen masképp viselkedik
a TiO,(110)-(1x1) feliileten 1év3 K alacsonyabb (0,1 monoréteg) ill. magasabb K (ko-
zel 1 monoréteg) felilleti boritottsdg esetén. A legersebb kotéssel kapésoldds K
atomokat még az 1100 K-re torténd felffitéssel sem lehet eltdvolitani (<0,05 mono-
réteg). Magasabb K boritottsagndl teljesen mds képet ldttunk. 700-800 K-ig torténd
felf(ités hatdsara a K mennyisége jelent6sen lecstkken. Az STM képek azt mutatjak,
hogy ebben az sllapotban 2-3 nm széles, tibbé kevésbé parhuzamos [001] irdnyd be-
mélyedések keletkeztek. 900K-en viszont jol rendezett 1x2-es sorok jelentek meg a
felideten, ami annak egyenletes redukdléddsdval magyardazhatd. 1100 K-re torténd
felftités hatdsdra a TiO»(110) lap visszaalakult 1x1-8, azaz az eredeti szchiometrigjd
dsszetételivé. A redukaloddsi folyamatot deszorbedlodé kalium-titandttal értelmez-
hetjiik, a visszaoxiddlodast pedig a tombi oxigénnel torténd reakciéval.
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A hidrogénkotés hatdsa a 4-(dimetilamino)piridin fotofizikai folyamataira

Mile Vikiéria, V. évf. vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

TémavezetSk: Dr. Demeter Attila tudomanyos tandcsadé
MTA KK AKI Reakcidkinetikai Osztaly
Dr. Téth Gergely egyetemi adjunktus
ELTE Fizikai Kémiai Tanszék

A 4-(dimetilamino)piridin a legegyszer{ibb olyan molekula, amely mutatja az ol-
dészerfiigpd kettds fluoreszcencia jelenséget[1]. Jelenleg két elfogadettabb modell -
a csavart intramolekuldris toltésétvitel (TICT[2]) és a planaris intramolekuldris tol-
tésatvitel (PICT[3]) - 1étezik a jelenség magyardzatara. J6l ismert tulajdonséaga a pi-
ridin szdrmazékoknak, hogy erfs hidrogénkités kialakitasara képesek.

Megvizsgdltuk a 4-(dimetilamino)piridin hidrogénhid képz6 tulajdonsagat, és ta-
nulmanyoztuk, hogy a hidrogénhidas komplexalédas hogyan befolydsolja a modell
vegyiilet spektroszképiai és fotofizikail sajatossagait.

Szobahdmérsékleten, széntetrakloridban végzett mérések alapjan Abrabam[4] em-
pirikus dsszefiiggést taldlt a komplexdlédasi folyamat egyenstilyt allandgjdnak lo-
garitinusa é&s a reakcidban résztvev molekuldk karaktere kozoti. Meghataroztuk a
4-(dimetilamino}piridin Abrahm-féle hidrogénhid-bazicitdsi paraméterét.

Tanulmanyoztuk a 4-(dimetilamino)piridin, hexafluorpropdn-2-ollal képzett
komplexének olddszerkomatizmusat. A komplexélatlan 4-(dimetilamino)piridin ese-
tében a méréseinkbdl az ICT gerjesztett dllapot dipélus momentumira alacsony ér-
ték adddott, igy elképzelhets, hogy a 4-(dimetilamino)piridin ICT gerjesziett 4lla-
pota PICT szerkezet{i. A hidrogénhidas komplex esetében apoldris tartomanyban
Ay értékére 12,9 Debye adddik, mig a poldrosabb oldészerekben Au-re egy rendki-
vill magas érték 22,9 Debye szdrmaztathaté. Egy lehetséges magyarédzat, hogy az
apolaros old6szerckben a PICT szerkezet(i gerjeszteit ICT sllapotti komplexet latjuk,
mig a polérosabb tartomanyban a komplex 4-(dimetilamino)piridin dimetilamine-
csoportja a TICT szerkezetnek megfeleld merfileges bealldst veszi fel.

[1] E. Lippert és W. Liider és H. Boos, Advances in Molecular Spectroscopy; In European
Conference on Molecular Spectroscopy, Bologna, Italy, 1959

12] K.Rotkiewicz, KH. Grellmann és Z.R. Grabowski, Chem.Phys.Letf., 21 (1973} 315
[31 KA. Zachariasse, Chem. Phys.Lett., 320 (2000) 8.

[4] M. I Abraham, F. F. Duce, D. V. Prior, D. B. Barral, ] J. Morris és P. J. Taylor, |.
Chem. Soc. Perkin Trans., I (1989) 1355
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A tetrametil-diarzdn el§allitdsa és fotoelektron-spekiroszképids vizsgédlata

Pongor Csaba Istvan, V. évi, vegyészmeérnok
BME Vegyészmérniki Kar

Témavezets: Dr. Sztiray Bélint egyetemi adjunkius
ELTE Szervetlen Kémiai Tanszék

Bér az arzén a kéztudatban mint erSs méreg szerepel, szervetlen és szerves szir-
mazékainak szdmos hasznos gyakorlati alkalmazasa lehet. Felhasznalhatok tobbek
kézott névényvéds szerként, takarmanyadalékként, félvezets eszkdzokben, tvize-
tek képzésében, de alkalmazzdk Sket a gy6gyaszatban is, példaul kiilonbozs para-
zitak és kérokozok ellen, homeopitias készitményekben illetve roboréldsra. Bar to-
xicitdsuk hatdrt szab a felhasznaldsuknak, biol6giai szerepiik mara tagadhatatlanna
vilt. Az arzén és antimon nyomelemként megjelenik mikroorganizmusokban (gom-
bakban, baktériumokban, algdkban), de fontos szerepet jétszanak magasabb rendfi
élGlényekben is. Szerepiik illetve hatdsuk sokféle, ezért kémigjuk tovabbi tanulms-
nyozdsa még sok érdekességre vezethet.

Munkdm sordn a tetrametil-diarzan eld4llitasaval, elméleti és fotoelektron spekt-
roszképids vizsgalatdval foglalkoztarm. A preparativ munka egyik célja a kérdéses
vegyiilet elGallitdsara koltség-hatékony és jol kivitelezhetd eljaras kidolgozasa.

Az el6allitand 6 vegyiilet nitrogén-analégjanak érdekessége, hogy maganos eleki-
ronparjai dontd mértékben befolydsoljak sztereokémiai tulajdonsigaitl. A tetrametil-
hidrazin e magdnospar-kblestnhatdsok miatt kizardlag gauche konformacioban van
jelen gbzfazisban. Nehezebb anal6gjaiknal (MesPa, MeyAsy, MeyShy) azonban a
gauche és anti konformer stabilitdsa hasonld, igy mennyiségiik is 6sszemérhets. Bar
mindhdrom vegytiletet vizsgéltak spektroszkdpiai médszerekkel, és meghataroztak
a konformer ardnyokat, a kisérleti eredmények egymasnak gyakran ellentmonda-
nak. '

A fotoelektron-spektroszképids kisérletek feladata kettds. Egyrészt célunk volt
az UV-fotoelekiron spektrumek irodalomban megtalalhat6 tijabb asszignaci6janak
spektroszkodpiai dton vald bizonyitasa. Mdsrészt lehetség nyflik a folyamat termo-
kémidjanak tanulmanyozasira is.

76




XXVHIL. OTDK Kémiai és Vegyipari Szekci6 FK-11-10

Kalkokarboiiil komplexek fotoelektron-fotoion koincidenciaspektroszkdpids
vizsgdlata

Révész Agnes, V. évf. vegyész
ELTE Természettudoményi Kar

Témavezets: Dr. Sztiray Bélint egyetemi adjunkius
ELTE Szervetlen Kémiai Tanszék

Jelen munkéban a karbonil — kalkokarbonil csere hatdsat vizsgaltuk a ciklopenta-
dienil-mangén-trikarbonil, CpMn(CO)3 kalkokarbonil analégjaiban (CpMn(CO),CS
és CpMn{CO),CSe} fotcelektron-fotoion koincidenciaspektroszkopias (TPEPICO)
mddszerrel. Megéllapitottuk a konszekutiv karbonil-, majd kalkokarbonil-vesziési
reakciokban keletkez fragmensionok megjelenési energisjat, az egyes ionokban a
mangdan-karbonil, illetve mangdn-kalkokarbonil kotési energidkat. Meghataroztuk
az isszes disszocidlod ion és a semleges molekula képzdéshijét is.

A kisérleteket az Fszak-Karolinai Egyetemen (UNC) miktdd TPEPICO késziilé-
ken végeztiik. A detektalt spektrumokat a disszocidcios reakcick sebességi dllandé-
janak kozvetlen meghatirozasahoz, valamint a letorési gorbe megszerkesziéséhes,
haszndltuk. A kisérleti adatokbdl az egyes fragmensionok pontos 0 K megjelenési
energidit a spektrométerben zajlé folyamatok RRKM-elméleten alapuld szimuléci-
6jdval hatdroztuk meg a szimulécids letorési gorbék és repiilésiidd spektrumok a
kisérletiekre illesztésével. Lzekbdl adédott a kisérletek soran disszocialé kotések
disszocidcids energidja. A ciklopentadienil-mangan ion irodalmi képz&déshgjével
pedig az egyes ionok, valamint a semleges komplexek képzddéshdje is szamithatd.

Mivel mindkét vegyiilet esetében elséként a két karbonil-ligandum tavozott, és
a harmadik lépésben disszociélt a kalkokarbonil-ligandum, a CpMn(CO); komplex
korabban publikalt mérési adataibél szirmaz6 képzddéshdkkel egyiitt nemcsak az
utolsd, hanem valamennyi Mn-C[S/Se] kotési energia meghatdrozhaté volt, noha
ezek a kotések 4 kisérletek sordan nem disszocidltak. A semleges komplexek képz6-
déshijébol, a CpMn(CO); megfelels adatdval pedig a semleges molekuldkra vonat-
koz6 karbonil -— kalkokarbonil szubsztitticids energia is ad6dik. A kapott termoké
miai adatok alapjan érdekes megfigyeléseket tehetiink a Mn—CO, Mn—CS és Mn-CSe
kitések természetével és a karbonil-kalkokarbonil csere stabilizal6 szerepével kap-
csolatban.
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Kalixarén-fenol komplexek stabilitisat meghatdrozé molekuldris
hattérfolyamatok vizsgélata

Szabé Komsélia, V. évf. kémia-kornyezettan
PTE Természettudomanyi Kar

Témavezett: Dr. Kunsdgi-Maté Sdndor egyetemi docens
PTE Altalanos és Fizikai Kémiai Tanszék

A kémiai érzékelbkben is széleskdrlien alkalmazott kalixarén szadrmazékok komp-
lexképzbdése soran kialakulé gyenge “host-guest” kdlcsonhatasok molekuldris hat-
térfolyamatait vizsgaltuk. Ennek sordn az entrdpidnak a komplexképzdésre gya-
korolt meghatdroz6 szerepét dllapitottuk meg magas permittivitdst kozegben [1, 2,
3]. Ugyanakkor szenzorkémiai alkalmazasok céljabdl sziikségessé valt az alacsony
permittivitasii kérnyezet hatdsdnak tanulmanyozdsa is, mert pl. az elektrokémiai ér-
zékeldkben a szelektiv felismerést végzd molekuldkat alacsony permittivitdsq, tobb-
nyire PVC membrdnban immobilizaljak. Ezért kalixf4Jarének egyes fenolszdrma-
zékokkal létrejovd komplexképzbdését vizsgéltuk CCly oldészerben. Az aromds
gytrii elektronstiriségét para-pozicidban elektronszivé Cl, ill. elektronkiildd CH; és
tercier-butil (tBu} csoportokkal valtoztattuk. A w-w kélesonhatdson alapuld gyenge
"host-guest” komplex képzidésének termodnamikai paramétereit a kordbban alkal-
mazott fluorimetrids modszertinkkel hatdroztuk meg. A tapasztalt szokatlan ent-
ropiavaltozas okaként az oldészermolekuldk komplexképzidés soran bekdvetkezs
Gjrarendez&dését feltételeztiik, igy kisérleti igazolasként oldészer dinamikai mérése-
ket végeztiink. Méréseket végeztiink tovabbié a fenolos OH csoportoknak a komplex
stabilizdldsdban jatszott szerepének felderitésére.

A méréseink 1:2, illetve 1:1 sztdchiometridji komplexek kialakuldsdra utalnak.
Megallapitottuk, hogy az la kalixarén esetében, amikor a felsd perem nem szubsz-
titudlt, akkor az als¢é peremen 1 és 3 poziciéban taldlhatéd benzil-oxi csoportokkal
szubsztitudlt gytiriik képesek annyira &sszehajolni, hogy egy tjabb fenol vendég-
molekula szendvicsszerti beéptilését eld tudjak segiteni. A hvantumkémiai szdmi-
tasok és az olddszer-relaxdcios mérések igazoltak, hogy a szokatlan entrépiavélto-
z4s hitterében valdban az olddszer molekuldk kalixarén-fencl komplex kiriili dtren-
dezddése all. Raman vizsgdlataink ramutattak, hogy a fenclos OH csopoertok nem
vesznek részt a komplex stabilizdldséban. Reményeink szerint eredményeink hoz-
zdjarulnak a kémiai érzékeldk alapanyagaul szolgdlé szelektiv molekuldk céliranyos
tervezéséhez.

[1IKunsagi-Maté 5., Szabd, K., Lemli, B., Bitter, L., Nagy, G., Kollar, L., Thermochimica
Acta, 425 (1-2), 121-126 (2005}

[2]Kunsagi-Maté, S., Szabo, K., Bitter, 1., Nagy, G., Kolldr, L., . Phys. Chem. A, 109,
5237-5242 (2005)

{3} Kunsagi-Maté, S. et al., Supramolecular Chemisiry, 18 (3), 245-250 (2006)
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Nitriwm- és magnézium-kondroitin-g-szul 4t hidraticids szdmanak
meghatirozdsa dielektromos relaxicids spektroszképidval

Toth Ildiké, IV. évi. vegyész
5ZTE Természettudoményi Kar

Témavezetfk: Dr. Sipos Pil egyetemi docens
SZTE Szervetlen és Analitikai Kérmniai Tanszék

Prof. Richard Buchner Universitit Regensburg
Institute fiir Physikalische und Theoretische Chemie

Murnkank sordn egy természetes eredet{i poliszacha-
rid, a kondroitin-6-szulfat {amelynek ismétlsds dimier
egységét CHSA% -tal jeldljitk) natrium és magnézium
sOja vizes oldatainak dielektiomos relaxiciés spektro-
szképiai (DRS) viselkedését tanulményoztuk a 0,01 <
v (GHz) < 90 frekvenciatartomanyban. A spektrumok
alapjén lehetséy nyflott a polimer és az oldészer viz
- : - relaxdciés folyamatainak egyidejti tanulmdnyozdsara.

ren Kisérleteink alapjan megdllapitottuk, hogy a polisza-
charid mindkét sja vizes oldatdnak DRS spektruman a tiszta vizre jellemz ~18 GHz-
nél taldlhaté relaxdcids folyamat mellett ~0.2 GHz koriil egy idjabb; feltehetfen a
poliszacharidhoz tartozd relaxdciés folyamat jelenik meg (M. dbra). Ez vagy a mak-
romolekula forgémozgasival, vagy a polielektrolithoz , atmoszférikusan kétistt elle-
nicnok” polimer Janccal parhuzamos irdnyd fluktuacidjaval magyardzhatd. Az ol-
datokban a viz relaxdcids ideje megegyezik, a (vizkoncentraciéval ardnyos) ampliti-
ddja azonban jelentSsen kisebb, mint a tiszta vizre kapott megfelels irodalmi adat.
Ez azt jelenti, a viz teljes mennyiségének csak bizonyos részét képes DRS detektilni,
a ,hidnyz6” oldészer minden bizonnyal a hidratécié miatt vélt relaxdci6jdban ga-
toltta. ‘

A hidratdcié mennyiségi jellemzésére szisztematikus vizsgédlatokat végeztiink.
Mindkét s6 vizes oldatai esetében megmértiik a DRS spektrum koncentracid-, hé-
mérséklet- és pH-fliggését. Megallapitottuk, hogy a polimerkoncentraci6tél és az el-
lenion min&ségétdl fiiggetlentil a polimer hidratacids szdma Z;, (CHSA? " )=18,043,5.
S6sav hozzdaddsédra, amikoris a poliion karboxildt esoportja (pK=3,2) részlegesen
protonélédik, az Zib a kisérleti hibahataron beliil dllandénak adédott, a CHSA?-
hidratacigs szamat tehit elssorban a toitetlen, polaros csoportok vizmegkotése ha-
tarozza meg. A Zy(CHSA?") a htmérséklet novelésének hatdssra cstkken, 5°C-on
20, mig 65°C-on 13 kordli érték. Ez a jelenség j6l értelmezhett a hidratdcionak a
hémozgas novekedés hatdssra bekidvetkezd csokkenésével.

. S A |
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Szemcsés rendszerek kisszigli rontgenszérdsdnak modellezése

Wacha Andris, IV. évf. mérnik-fizikus
BME Természettudomaényi Kar

Témavezett: Dr. Bota Attila egyetemi docens
BME Fizikai Kémia Tanszék

Dolgozatomban nanométeres sugartt gdombokbél dsszedllithatd kilonféle struk-
tirdk jellemzd tulajdonsigainak megnyilvanulasét vizsgaltam kisszogli rontgenszé-
rdsi gorbéikben, sajat magam 4ltal 1éirehozott szdmitégépes modell segitségével. A
struktirédkat bizonyos épftkezési szabdlyokat alkalmazva raktam dssze, s igy meg
tudtam szabni az elkésziils struktarak, szemcsés rendszerek kiterjedéseit, szemose-
méret-eloszlasait, térbeli rendez6dési tulajdonsagait.

Megdllapitottam, hogy a modell alapjan minél kiterjedtebb, bonyolultabb lesz a
létrehozott halmaz, minél tobbféle sugarda gombbdl All dssze, annal inkabb ,unifor-
mizdlédnak” a szdrési girbék: alakjuk és lefutdsuk hasonlé jelleglivé vélik, mint a
dolgozatomban legel&szor vizsgalt, legegyszeriibb esetben. Ezen kiviil észrevettem,
hogy a létrehozott alakzatok tulajdonsagai koziil a szérési girbére szdmottevd ha-
tisa csak az alakzatok térbeli, egy- illetve tobbdimenzids kiterjedésének van. E hatéds
abban nyilvanul meg, hogy a gorbe elst szakaszdnak meredeksége cstkken, s e me-
redekség abszolit értéke kapcsolatba hozhat6 az iredalomban részletesen ismerte-
tett tbmegfraktdl-rendszerek fraktaldimenzidjaval. Az dltalam létrehozott alakzatok
térbeli konfigurdcidjdnak és az Sket alkotd gdmbi egységek méreteinek szérasvilio-
zésai szépen egyeznek azzal a ténnyel, hogy a kizel egydimenzios kiterjedésti alak-
zatok tomegfraktil-dimenzidja 1-hez kozeli, ennél tdmbrebb rendszerekné] pedig 2 —
koriili, vagy nagyobb értéket vesz f6l. '

Dolgozatom megkozelitési médja dltaldnos: az alkalmazott médszerrel barmilyen
alakd, morfolégidjt rendszer leirhaté. Kiilonosen makromolekulak leirdsdban nyjt-
hat nagy segitséget ez a fajta targyaldsmod, mert azok is felépithet@ek kicsiny gom-
békbol. :

A felhasznalt gdmbok azonban nem lehetnek tetszdlegesen kicsinyek, hiszen a
kisszdg(l rontgenszords a legjobb felbontdsban sem képes 2-3 A-nél kisebb méreteket
érzékelni. Ez a ,kirakés” modell az irodalomban mdr ismert, ebb8l a szemponthdl
dolgozatom mar ismert elvekre épit. Ugyanakkor az alkalmazott 16pési6l épésre elv
tovabbfejleszthetd, ha figyelembe vessziik az egységek kizott felléps kblesdnhatéso-
kat. Ebb&l a szempontbél hasznosnak igérkezik a munkam, s errefelé kivanom majd
a késGhbiekben tovabbfejleszteni.

H
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ELMK-1 XXVIIIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcio

Fehérjeszerkezetek gyors azonosftdsa NMR kényszerfeltételek alapjan

Angyén Annamdria, ['V. évf. vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetdk: Dr. Gédspéri Zoltdn tandrsegéd
BLTE Szerkezeti Kémia és Biol6gia Laboratérium

Dr. Perczel Andris egyetemi tandr
ELTE Szerkezeti Kémia és Bioldgia Laboratérium

A fehérjék térszerkezetének NMR-spekiroszképidval torténd meghatirozasa bo-
nyolult és hosszadalmas feladat. A térszerkezet-meghatdrozas kulcslépése a szer-
kezetre jellemz6 kényszerfeltételek iterativ felhaszndldsa [1]. Munkam sordn egy
olyan egyszer(l statisztikai alapokon nyugvé eljards kidolgozdsat tliztem ki célul,
amely jelents segitséget nydjthat e folyamat lerdviditéséhez, A tervezett médszer
csupén a tavolsag jellegli kényszerfeltételek ismeretében képes a kérdéses makro-
molekulat pillanatok alatt m4s, mir meghatdrozott térszerkezet{i fehérjékkel rokoni-
tani. A megvaldsitdasnal a PRIDE [2] algoritmusra tamaszkodtam, eljardsomat ahhoz
hasonlé elvek alapjdn épitettern fel. A PRIDE mdédszer a Ca-atomok tdvolsagelosz-
lasat hasonlitja dssze a vizsgalt fehériékben, és ennek alapjan hatdrozhatok meg a
hasonié térszerkezetek. Ennek mintdjara a NOE adatokbdl kapott H-H tdvolsagok
alapjan elGallitott eloszldsokat vetettem ssze az NMR-szerkezetek térbeli koordina-
taib6l szamolt H-H eloszldsokkal. Fontos szempont volt, hogy az eljaras eltérd szek-
vencidk esetén is hasznalhat6 legyen. A médszer fejlesztéséhez RECOORD adat-
bézis [3} adataival dolgoztam. A kifejlesztett médszer jol alkalmazhatd az NMR-
es fehérjeszerkezet-meghatarozdsban. Kizdrélag az NMR kényszerfeltételek alapjan
egy els6, hozzavetbleges képet ad a fehérje térszerkezetérdl. Alkalmazhat6 eltérd
szekvencigk esetén is, valamint segithet a jelhozzarendelés soran felmeriild nehéz-
ségek kikiiszobolésében. Az algoritmus terveink szerint hamarosan elérhets lesz a
vildghalorél.

[1] Wiithrich, K., NMR of Profeins and Nucleic Acids, John Wiley & Sons, Inc., New
York, (1986)

[2] Carugo, O., Pongor, 5., J. Mol. Biol., 315, 887-898 (2002)

[3] Nederveen, A.] et al_, Profeins, 59, 662-672 (2005)
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Viz-metanol elegy adszorpcids egyenstulydnak vizsgélata zeoliton molekul4ris
szimuldciéval

Csényi Eva Maria, IV. évf. informatikus vegyész
PE, Mérnoki Kar

Témavezetd: Dr. Kristéf Tamds egyetemi docens
PE Fizikai Kémia Tanszék

A zeolitok napjainkban egyre szélesebb kérben hasznalt anyagokka valnak. Na-
gyon j6 anyagmegkotsd képességiiknek és szelektivitdsuknak koszénhetfen a ben-
zingyértastol kezdve a szennyvizlisztasig szinte mindenhol hasznaljak &ket. Ked-
vezd tulajdonsdgaik magyardzata az adszorpcids sajatsagaikban rejlik. A fizikai-
kémiai jelenségek modellezésében egyre elterjedtebben hasznilnak szamitogépes
szimuldcidkat. Ezen beliil az adszorpcids folyamatok mind jobb megértéséhez és
az adszorpcits tulajdonsagok vizsgélatahoz a molekuldris szimul4ciék mindinkabb
elengedhetetlen eszkozokké valnak.

A zeclitok vizsgélatira az egyik legalkalmasabb szimuldciés médszer a Monte
Carlo technika. Munkénk sordn ezen eljaras hasznalatdval vizsgaltuk metanol és viz
adszorpciGjat viztelenitett NaA-4 zeolitkristalyon. Az adszorbens szelektivitdsa mé-
gott rejl hajtéerdk tanulmanyozdsa érdekében a szamitasokat az adszorbens atomi
szinten definidlt modelljén végeztiik. A vizre és a metanolra olyan realisztikus po-
tencidimodelleket haszndltunk fel, amelyekkel a tiszta anyagok termodinamikai tu-
lajdonsdgai j6l reprodukdlhaték. A modellrendszer szeleklivitdsinverzidt j6sol a
vizsgdlt nyomdéstartoményban. Az adszorpcid mértékének valtozasa az dsszetétellel
és a nyomadssal részben magyardzhat6 a rendszer szerkezeti sajatsagaival.
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ELMK-3 XXVIIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekci6

Tl a nem-relativisztikus €s a Born-Oppenheimer kizelitéseken

Fébri Csaba, lil. évf. vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar -

TémavezetSk: D1. Csdszar Attila egyetemni tanéar
ELTE Molekulaspektroszképiai Laboratérium

Czaké Gébor PhD hallgat6é
ELTE Molekulaspektroszkdpiai Laborat6rium

TDK munkamban kfsérletet tettem a kvantumkémia két legfontosabb kozelité-
sén, a Born Oppenheimer (BO), valamint a nemrelativisztikus kozelitésen torténd
tallépésre. Jelen munka keretein beliil a Hf, a D7 és a HD™ molekulaionok rezgési-
forgasi szinképeit vizsgdltam varidcits szamitdsok és a Jacobi-koordindtak segitsé-
gével. Ehhez el kellett végeznem a vizsgilt rendszerek Hamilton-operatordnak és
a D1 és MV relativisztikus energia korrekciéknak a transzformacigjat Jacobi-koordi-
nitikba. Czaké és munkatarsai [1] mutattdk meg elGszir, hogy végezhets olyan
nemadiabatikus szamitds is, ahol a BO kozelitésben. alkalmazott végtelen magtime-
gek helyett véges magtimegekkel végezhetd el a kvantumkémiai szamitds, s egyben
a magok helyzete rdgzithet, és igy potencidlis energia fliggvény szdmithaté anél-
kiil, hogy egyébként szétvilasztanink a magok és elektronok moezgasat. Ezéltal nem
veszitjlik el a potencidlis energia feliilet (PES) fogalmit, mely kézponti jelentGséggel
bir a kémiaban. A vizsgalt izotophelyettesitett szarmazékok Schrddinger-egyenlete
a varfdcids elv szerint megoldhatd, ez az eljaras vezet el véges magitomegeket al-
kalmazva az adiabatikus Jacobi korrekcié (AJC) fogalmahoz, mely a BO energidhoz
‘jarul korrekciGként. Megvizsgiltam a végtelen magtomegekkel (BO kozelités) és a
nemadiabatikus hullimfiiggvénnyel szamolt D1 korrekcidk eltérését és ennek az el-
térésnek a rendszer geometridjitdl vald filggését. Az ACESII elektronszerkezet sz4-
mitéd programmal szdmitott MVD1 korrekei6 okozta effektust a forgasi-rezgési dtme-
netekre a BO kozelités keretein beltil vizsgdltam. Emellett $sszevetettem a BO PES
és az AJC-vel korrigalt PES alkalmazésaval szdmftott spektrumokat. A J=1 forgasi
szintre szamolt dtmeneteknél a forgast kétféle megkizelitéssel kezeltern. Eldszor a
magok mozgdsat meghatiroz6 Schrodinger-egyenletben a kinetikus energia tagban
vettem figyelembe (itt [=0-ra szamoltam AJC-t), ezutdn elvégeziem az AJC-k sz4-
mitdsdt a [=1 forgdsi szintre is, ezért a forgds az igy kapott forgasi kvantumszamtol
fliged potencidlfeliilet alkalmazdsaval extrapotencialis tagként kezelhett a magmaoz-
gas Schrédinger-egyenletében. A kiilénbdz0 médon szamitott rezgési-forgasi ener-
giaszintek és atmenetek egymastél vals eltérése kicsi, de a kiilénbségek szignifikdn-
sak €5 a szamitasok maradvany hibdjaval Gsszevethet mértékiiek.

[1] Czake, G.; Csészdr, A. G,; Szalay, V,; Suicliffe, B. T., |. Chem. Phys., 2006, kizlés
alatt
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Alkéli-decilszulfat adszorpcidja ellenionfiiggésének tanulméanyozdsa
szamitdgépes szimuldcidval

Hantal Gydrgy, V. évi. vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezets: Dr. Jedlovszky P4l tudomanyos dsztdondijas
ELTE Fizikai Kémiai Tanszék

Munkénk sordn kiilonboz8 alkali kationt tartalmazé decilszulfét tenzidek viz/le-
veg® hatérfeliileten kialakulé adszorpcibs rétegének vastagségat vizsgaltuk szami-
togépes szimuldcidval. Korébbi, ionos tenzidek adszorpcidjét leiré elméletek fel-
vetették, hogy az adszorpciés kettGsréteg & vastagsiga nagyban befolyasolhatja a
tenzid adszorpci6s tulajdonségait. Egyes elméletek a § paraméter értékében mutat-
kozo eltéréséket a kationok eltérd méretére vezetik vissza. Az elvégzett molekuldris
dinamikai szimuldciékkal azt kivantuk megvizsgalni, hogy hogyan befolyasolja az
ellenionok mérete & értékét, amihez 6t kiilénboz alkali kationt (Lit, Nat, K+, Rb+ és
Cs*) tartalmazé decilszulfat tenzidek oldatait szimulaltuk. A szimulaciékat kanoni-
kus sokasdgon végeztiik kétféle potencidlmodell, illetve kétféle feliileti koncentracio
(2 mol/m? és 4 mol/m®) alkalmazasaval. A két modell alapjan kapoit eredmények-
kel kivantuk igazolni, hogy a vizsgalt jelenség nem fiigg az alkalmazott modelltsl,
a két feliileti koncentraci6 alkalmazas4val tanulméanyoztuk, hogy az adszorpcids ré-
teg vastagsaga fligg-e a hatérfeliileten 16v6 tenzidek szam4t6l. Eredményeink meg-
erGsitették, hogy a jelenségnek nincs modellfiiggése, tovabba az adszorpcits réteg
vatagsdga valoban fiigg a kationok méretétsl, méghozza olymédon, hogy névekvd
kationméret esetén egyre nagyobbnak adédik & értéke. A feliileti koncentraciétél
valé fliggésre vonatkozé megfigyeléseink azt a nem vért eredményt szolgaitattak,
hogy a feliileti koncentraci6 is befolyasolja az adszorpcids réteg vastagsagat, és ez a
hatés er8sebbnek mutatkozott, mint az eredetileg megfigyelni kivant effektus.
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ELMK-5 XXVIIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcid

A furoxdn krémkomplexeinek vizsgilata

Kapuviri Eva, IV. &vf. vegyészmérnok
BME Vegyészmérndki és Biomérnoki Kar

Témavezets: Dr. Pasinszki Tibor egyetemi docens
BME Szervetlen Kémia Tanszék

Munkam célja a furoxdn krémmal alkotott kiilénféle komplexeinek feltérképe-
zése, szerkezetlik, valamint relativ stabilitdsuk meghatirozdsa volt. A vegyiiletek
kvantumkémiai vizsgilatdhoz a B3LYP mddszert és a 6-31+G(d,p) bézist valasziot-
tam, melyek haszndlhatdsdgat szamitdsok és irodalombdl vett adatok dsszehasonli-
tasaval igazoltam,

A furoxdnok esetében kétféle, n-, és -donor komplex képz6désére van lehetGség.
Az n-donor kemplexeket a Cr{CO); egy CO ligandumanak, valamint a
Cr(COY(CH3CN); egy acetonitril ligandumaéanak furoxdnra tértént cseréjével vizs-
géltam.

Az elképzelt n-komplexek szamitdsa sordn azt tapasztaltam, hogy a furoxangytrd
felnyilik, és n-donor komplexek keletkeznek, melyek nem tesznek eleget a tizen-
nyolc elektron szabalynak, és tovabbi ligandumokkal stabilizalhaték. Tébb, a ,tizen-
nyolc elekiron szabdlynak” megfelelé komplexet hatiroztam meg, megvizsgaltam
ezen vegytiletek relativ stabilitdsat, és benniik a felnyilt furoxdngyfir{i szerkezetét.

Valamennyi komplexben a furoxdn felnyildsdval dinitrozo-etilénhez hasonl6 li-
gandum keletkezett. Beldtva, hogy a felny1lé furoxan — bar némely komplexben igen
nagy a krématom téltése — nem fejt ki oxiddld hatdst a krédmra, szerkezete issze-
hasonl{thaté a dinitrozo-etilénnel. Az Osszehasonlitds alapjan kijelenthetd, hogy a
furoxdn felnyfldsaval dinitrozo-etilén komplexek keletkeznek.

A dinitroze-etilént instabil vegyiiletként ismerve, érdekes lehetség komplex-li-
gandumként vals elGallithatdsiga. Szubsztitiiciés reakcidkat feltételezve, a szdmolt
reakcidszabadentalpiak értékeire hagyatkozva azt dllapitottam meg, hogy e vegyii-
letek elBallitssa megfeleld kiinduldsi anyag (pl. (n°-CsHs)oCr, (1°-CsHg)Cr(CO)s,
Cr(CQ)3(CH;CN); esetleg Cr{CO)g), valamint j6l megvalasziott reakeiSkirilmények
esetén kivitelezhettnek ttinik.

Munkam sordn a legegyszeriibb furoxin krémmal alkotott komplexeit vizsgsl-
tam, azonban szamos lehetGség nyilhat mas fématomokkal, illetve szubsztitualt fu-
roxdnokkal térténd komplexképzédésre is. Ezen vegyiiletek szerkezetére, elGallit-
hatésagara és tulajdonsagaira iranyuld kérdések tovabbi érdekességet tartogatnak a
jov( szamara.
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Vegyipari folyamatszintézis matematikai programozasi modelltfpusainalc
Osszehasonlité vizsgilata

Kocsis Tibor, V. évf. vegyész
BME Vegyészmémoki és Biomérnoki Kar

Témavezellk: Dr. Lelkes Zoltan egyetemi docens
BME Vegyipari Miiveletek Tanszék

Dr. Rév Endre egyetemi docens
BME Vegyipari Miiveletek Tanszék

A vegyipari beruhdzasok rendkiviil tékeigényesek, kiilonisen fontos tehét az op-
timdlis feltételek megvalésitdsa mind tervezési, mind iizemeltetési szinten. A fo-
lyamatszintézis olyan dontések sorozata, amely a rende!"-ezésre 4ll6 egységekbdl,
azok lehetséges dsszekapcsoldsaibol az optimalis struktirat és lizemeltetést igyek-
szik kivélasztani. A matematikai programozés (optimaliz 14s) egzakt matematikai
modellek megoldasdval térekszik a rendszer szintézisére.

Dolgozatom témija az optimalizalds modellalkotdsi stratégidinak dsszehasonlits
vizsgdlata. A stratégidkat kisebb méret(i tesztfeladatokon vizsgéltam és hasonlitot-
tam Ossze. Végss célom, hogy a mddszerek koziil kivalasszam azt, amelyiket tovabbi
kutatdsaink soran hasznélni fogunk a globalis optimaliz4lasca alkalmas szoftverek-
kel.

Kutatésaim soran a logikai megadast (GDP-feladat) kozvetleniil kezels, tovabba
az algebrai megadasban szerepl binaris valtozék szdmanak csokkentése illetve a
bindris viltozdk kikiiszobolése segitségével dolgozd stratégidkat vizsgaltam kisebb
tesztfeladatokon alkalmazhatésdg, hatékonyssg szempontjabél. Kisebb példan tesz-
teltemn a globilis, t6bb szempontbél elényds intervallum-médszert.

Tavlati célunk az, hogy a legjobbnak bizonyult stratégia segitségével NLP prob-
lémdkra kidolgozott globalis optimalizalési modszereket atkalmazzuk (eredetileg)
MINLP problémikra. Kutatdsaim eredményei azt mutatjak, hogy a globalis opti-
malizdldsra torténd dttéréskor Tegeélszeribb az MINLP —NLP stalakitasok, illetve a
BMMR reprezentécit valamilyen kombinaciGjat alkalmazni.
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Fézisegyensilyi jellemzk és a2 Hansen-féle olddsi paraméterek becslése
COSMOtherm programcsomaggal

Kondor Anett, VL. évi, vegyészmérnok
PE Mérnoki Kar

Témavezet: Dr. Dallos Andras egyetemi docens
PE Fizikai Kémia Tanszék

A mérési eredményeket tartalmazé adatbdzisokra épiil6s korretécics mGdszerek-
hez képest egyre n6 a gyakorlatban az olyan médszerek szerepe, melyek kvantum-
kémiai szdmitdsok alapjan, pusztin a molekulaszerkezet ismeretébd] képesek ter-
modinamikai tulajdonsagok viszonylag pontos becslésére. ‘

A COSMOlogic kifejlesztett egy olyan szoftvert, amivel a modern kvantumkémiai
technikdk és a molekula modellezés felhasznalasdval a vegyiiletek kiildnbdzd tulaj-
donsagait lehet meghbecsfilni. A termodinamikai adatok becslését a COSMOtherm
a komponensek kisérleti adataitél és a komponenseket felépité atomesoportok kol-
csonhatdsi paramétereitdl fliggetlentil végzi. Ez az alapvet eldnye a csoport jaru-
lékos modszerekkel és mas aktivitdsi koefficiens modellekkel szemben. Ha ismert
a molekula szerkezete, a TURBOMOLE kvantumkémiai program képes a moleku-
14t alkot6 atomok helyzetébdl feliileti tohésslirliség (o) adatokat szamolni, melyek a
COSMO szamitasok kiindulé adatai.

A COSMO szamitasok soran kapott e-momentumokat intermolekularis kélcson-
hatasi-paraméterként alkalmazva, korreldciét és becslést végeztiink kiilonbdzs szer-
ves molekuldk olivaolaj-gdz megoszldsi hdnyadosara (loglog), a szerves széntarta-
lomra vonatkoztatott talaj-adszorpciés koefficiensére (logKor) és a Hansen-féle old-
hat6ségi paraméterek (dp, dp, dyp) értékére. A korreldciék sordn kapott LSER egyen-
letekkel szamitott logKoc, logLog és a Hansen paraméterek értékei igen j6 egyezést
mutatnak a kisérleti értékekkel. Munkdm sordn az altalam hasznalt becslési mad-
szert mas becslési modszerekkel is dsszehasonlitottam.

Megdllapitottam, hogy a COSMOtherm éltal szimitott o-momenturnok j6l korre-
lilnak a fazisegyensiilyi jellemztkkel és egyéb molekuléris tulajdonsdgokkal, ezért
LSER egyenletek fliggetlen valtoz6iként alkalmazva Gket, felhasznalhaték komplex
fazisok kozotti megoszldsi egyensalyok elérejelzésére.
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Genetikus algoritmus atkalmazdsa femtokémiai spektrmmok értelmezésében

Mizsei Réka, [I1. évf. vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezets: Dr. Keszei Emé egyetemi tanar
ELTE Fizikai Kémiai Tanszék

A femtoszekundumos id6felbontast vizsgalatok kiilsndsen érdekesek a vegyé-
szek szamara, hiszen szdmos elemi reakcié id@skalaja a molekularezgések karakte-
risztikus idejének nagysdgrendjébe esik, ami a kemény rezgések esetén 10 fs koriil
van, mig lagyabb rezgések esetén elérheti a 100 fs-ot. ‘

Nem egyszer(i feladat azonban a zajjal terhelt spektrumokbol a rendszer torzi-
tatlan kinetikai valaszfiggvényének megfejtése, a dekonvoliicié. Dolgozatomban
egy olyan modellfiiggetlen médszert mutatok be, amely nem igényel eldzetes isme-
retet a rendszer bels6 mitkodésérdl. A felhasznalt genetikus algoritmus egyszerre
tobb szélon folytat keresést, mfikddése a bioldgiai evolici6 alapelveire tdmaszko-
dik, &s mindig a legéletképesebb egyedet adja végeredményiil. A program felépitése
mellett bemutatom a szimulalt és kisérleti adatok elemzésével nyert eredményeket,
Osszehasonlitva azokat a megfelel$ publikdciokban megjelent dekonvolvaltakkal.

89




ELMEK-9 ' XXVIIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcis

A BamH]I restrikciés endonukledz katalitikus mechanizmusénak felderitése
szamitégépes szimuldcidval

Mones Letif, okleveles vegyész
ELTE Természettudoményi Kar

Témavezets: Dr. Fuxreiter Ménika tudomanyos fémunkatars
MTA 5ZBK Enzimolégiai Intézet

A restrikciés endonukledzok az egysejtli €161ények szervezetét védik idegen oro-
kitbanyaggal szemben. A H tfpust enzimek az idegen DNS-t egy meghatarozott
szekvencidn beliil hasitjdk, mikdzben a sajat DNSt épségét metilezéssel biztosit-
jak. A II tipusii restrikci6s endonukledzok altal katalizélt foszfodiészter hidrolizis
elengedhetetlen feltétele a kétértékdi fémionok jelenléte [1]. Rontgenkrisztallografiai
és biokémiai mérések azonban ellentmondé eredményekre vezettek a katalizishez
szlikséges fémionok szamit illetSen [2]. A II tipusd restrikciés endonukledzok ala-
csony szekvencia homolégidjuk elienére jelentds szerkezeti hasonlésagot mutatnak
{3]. Mindezek alapjan felmeriil a kérdés, hogy kizos 8sbél kiindulva, vagy konver-
gens evolticidval fejlédtek-e. Ennek megvalaszolasdhoz feltétlentl sziikséges azon-
ban az ilyen enzimek reakciémechanizmusanak ismerete.

Kutatasaim célja a BamHI restrikcids endonukledz katalitikus mechanizmusdnak
felderftése volt szamitégépes szimuldcidk segitségével, kiilonds tekintettel a tamadé
nukleofil képz&désére, valamint a katalizishez elengedhetetlen fémionok szamaénak
meghatdrozdsdra. Munkdm sordn szabadenergia perturbdcids technikaval kombi-
nélt empirikus vegyértékkotés modszerrel (EVB-FEP) [4] kiszami{tottam a foszfodi-
észter hasitasi reakcié harom lehetséges titjdnak aktivildsi szabadentalpia-valtozasat
(AGH). Az egyes lépések enzimatikus stabilizaciGjdnak dsszehasonlitasabl arra ki-
vetkeztettem, hogy a foszfodiészter kotés hidrolizise nem altaldnos bazis kizremdi-
kidésével torténik, hanem a tdmadd OH~ a tombfézishol érkezik. Az erre a me-
chanizmusra szamitott AG! j6 egyezést mutat a kisérleti értékkel. Kiszamitottam
tovabba a BamHI aktiv helyén taldlhatd két fémionnak az aktivildsi szabadentalpia
csikkentéséhez vald egyedi hozzajarulasét is. Bzek arra utalnak, hogy a két fémion
koziil a tamadé nukleofilt stabilizald ion kulcsszerepet jétszik a katalizisben, mig a
misik fémion [ényegesen kisebb mértékben segiti a reakciét.

Az eredmények alapjan kisérletet tettem egy 4tfogd jellegli mechanizmus kidol-
gozasara, mely kozelebb juttat a II tipusd restrikcids endonukledzok evolicids fejlo-
désének megértéséhez.

[1] Pingoud, A.Fuxreiter, M. Pingoud, V., Wende, W., Cellular and Molecular Life Sci-
ences, 2005. 62: p. 685-707.

[2] Vipond, L.B., G.S5. Baldwin, Halford, S.E. Biochemistry, 1995. 34: p. 697-704.

(3] Aggarwal, A K., Curr Opin Struct Biol, 1995. 5(1): p. 11-9.

[4] Lee, BS., Z.T. Chu, and A. Warshel, J. Comp. Chem., 1993. 14: p. 161-185.
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Alkalmazott informatika az érzékszervi profilanalizisben

Papp Eszter, V. évf. biomérnok
BME Vegyészmérndki és Biomérntki Kar

Témavezett: Koliarné Dr. Hunek Klira egyetemi magantanar
BME Altaldnos és Analitikai Kémia Tanszék

A profilanalitikus lefré érzékszervi vizsgalatok alkalmazdsa napjainkban egyre
jelentdsebb eszkozzé vélik a piaci versenyképesség megtartdsara illetve névelésére
irdnyulé torekvések tamogatisaban. Az élelmiszermindség meghatarozdsaban elen-
gedhetetlen szakértéi érzékszervi vizsgélatok, igy a profilanalizis tervezési és kivite-
lezési folyamataiban is komoly tdmogatdst jelent a megfeleld informatikai héttér.

2001-ben alakult kutatécsoportunk, amelyhez 2003 majusaban csatlakoztam, cél-
jaul a profilanalizis vizsgalatok informatikai tamogatssat ttizte ki a VISLIal Basic for
Excel alapt ProfiSens szoftver kifejlesztésével.

A szoftver tamogatja a birdlat csoportos tervezését, amit a korabbi értékelési szem-
pontokat tarold adatbizis hasznalataval jelentésen gyorsit. Az automatikusan 1étre-
hozott elektronikus biralati lapok kezelését helyi halézaton keresztiil teszi lehet6vé.
Onallsan is miikddtethets feldolgozé modullal rendelkezik, amely elvégzi a sziiksé-
ges statisztikai elemzéscket és valds idSben megjeleniti a birdlati eredményeket.

A gyakorlati hétteret és a fejlesztési irdnyvonalakat a Corvinus Egyetem Firzék-
szervi Mindsitt Laboratériumaban folyamatosan végzett nagyszamui birdlat terve-
zése, kivitelezése és értékelése sordn felhalmoz6dé tapasztalatok adjsk. TDK mun-
kamban el6szor a korai ProfiSens verzié kédjanak optimalizalasat, a redundanciak
megsziintelését és a véltozok hatSkdrének feliilvizsgalatit végeztem el. Ezutdn én-
all6 bovitéseket készitettern, amelyek elérhet6vé teszik tobbek kozott a kétnyelvi
(angol és magyar) kommunikécidt egyazon verzién beliil, a profilanalizisben hasz-
nalatos optimum skalak alkalmazasét ill. a tulajdonsdgok adatbézisbdl val6 lehiva-
sat. Bz utdbbi fejlesztés tette lehetdvé a ProfiSens ipari alkalmazasénak megkezdését,
amelynek hattértamogatasi tevékenységét 2005 nyaratél a szoftver fejlesztfgazdaja-
ként végzem.

A ProfiSens szoftvert mér az elsd verzidja (2002) 6ta rendszeresen hasznéljuk a
BCE Frzékszervi Mindsité Taboratériumdaban, elssorban oktatédsban és kutatasban,
valamint egyre névekvd mértékben ipari célokra is. A szoftver alkalmazésa 2004 6ta
része a BME Biokémiai és Elelmiszertechnolégiai Tanszék szakmérnoki képzéseinek
is. A ProfiSens tdmogataséval teljesen elektronikusan végzett biralatok szdma kizel
kétezer. Kutatéesoportunk eredményeirdl t8bb cikkben, valamint hazai és nemzet-
kozi konferencidkon elfadisokban és posziereken szamoltunk be.
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Karbonilvegyiiletek és diazometdn reakcigjanak vizsdlata

Seres Boglarka, V. évf. vegyész
PE Mérnoki Kar

Témavezetd: Dr. Kégl Tamds tudoményos munkatirs
PE Szerves Kémia Tanszék

A gyliris és alifés ketonok is reagdlhatnak a diazometdnnal, a reakcié sordn a
gylir{ibviilés torténik illetve a szénldnc novekszik és a dinitrogén eliminslodik.

A ciklopropanon, ciklobutanon, ciklopentanon és az aceton diazometdnnal val6
reakcigjat mutatom be. A reakcid kétféle mechanizmussal mehet végbe az orbitilok
atlapoldsdanak megfelelSen. Mindkét esetben kétlépéses reakcidrdl van sz4, elészir
a diazometdn koordinslodik és igy kialakul egy intermedier szerkezet, majd ebb#l
kihasad a dinitrogén mialatt a gyfirfitagszdm illetve a szénldnc novekszik. A dolgo-
zatban a kétféle reakciémechanizmust ismerteten részletesen, az intermedierek és
az dtmeneti éllapotok bemutatdsaval, valamint a reakcidk és a reakcémechanizmu-
sok energiaviszonyait ismertetem és hasonlitom ossze.
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Kiose vagy konvergenc*a kvantumkemzal iterdcidk stabilitdsvizsgilata

Szakdcs Péter, V. évf. vegyész
ELTE Természettudomdnyi Kar

Témavezett: Dr. Surjan Péter egyetemi tandr
ELTE Fizikai Kémiai Tanszék

A dolgozatban hirom iterativ eljarast tanulmanyozunk: az N-elektron Schridin-
ger-egyenlettel ekvivalens Bloch-egyenlet megoldasat, egy Hartree-Fock szinten al-
kalmazhat6 algoritmust a slirfiségmatrix kozvetlen meghatarozasara, valamint a CCSD
madszert. A két elst eljarasban kdzos, hogy olcsén tudunk energidt szdmolni, mert
egyikben sincs szitkség matrixok diagonalizél4sara

A dolgozat els® részében bevezetjitk a hullimoperatort, majd ennek segitségével
levezetjiik a Bloch-egyenletet. A Bloch-egyenlet rekurziv alakjat iterlva diagonali-
zélas nélkiil szamolhatunk energiat. Az iterdcits paraméter (i) valtoztatdsaval azt
tapasztaljuk, hogy kaotikus eredmények léphetnek fel. Levezetiink egy dsszeflig-
gést, melynek segitségével a Bloch-egyenlet Ljapunov-exponensét szdmolni lehet, és
megvizsgdljuk a Hy molekula és a Ie atom esetén, hogy mennyire meghizhatéan
josolja az iterdcid instabilld valasat,

A dolgozat masodik részében a stirliségmatrix (P) Bloch-tfpus iterdcigjaval fog-
lalkozunk. A P-iterdcié megtrzi az idempotencit és a spurt. A P-iteracist a dol-
gozatban legtobbszir Hiickel-kozelitésben hasznaljuk, de az algoritmus minden to-
vibbi nélkiil altalanosithaté ab initio Hartree-Fock, vagy Kohn-Sham (DFT) szinre
is [1]. Ennek az iterdciénak is vannak kaotikus megold4dsai. Legrészletesebben a
butadién példdjan tanulményozzuk a kaotikus iteraciék tulajdonsagait: nemcsak az
iterdcids-, hanem a konfigurici6s-, illetve a fazistérben is abrazoljuk a kapott ered-
ményeket. A Bloch-egyenlettel analGg levezetést végziink a Ljapunov-exponens sz4-
molésra, majd kiilonboz6 molekuldkra teszteljiik ennek predikcits képességét. Vég-
zlink P-iteréci6s szamoldst egy 60 vizmolekulabdl all6 klaszterre, egy lineéris fémes
poliénre, valamint egy kirélis nanocs6re. A viz klaszterre tortént szamitas ab initio
Hartree-Fock szinten torténik.

A dolgozat harmadik részében a CCSD (Coupled Cluster Singles and Doubles)
egyenletek stabilitasit vizsgaljuk. Roviden bemutatjuk a CCSD elmélet fontosabb
alapjait, majd erre a médszerre is elvégezziik a Ljapunov-analizist. A stabilitdsi mat-
rix elemeire vonatkoz6 dsszefliggéseket ebben az esetben mas médon vezetjiik le,
mint az elsd két részben, mivel a ezek az egyenletek joval bonyolultabbak. A konkrét
analizist a Be atom példajan végezziik el kétféle bazisban (STO-3G, illetve 6-31G), il-
letve kétféle iteraciGs séméval. Ezen példan bemutatunk egy bifurkéciés diagramot,
és kiszdmitjuk a probléma Ljapunov-exponenseit is.

[1] D. K6halmi, A. Szabados, . Sutjan, Phys. Rev.Letters 95, 013002 (2005).
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Folyamatszimulacids médszer kidolgozisa dsszetett spinrendszerek dinamikes
NMR spektramainak szdmoldsira

Szalay Zséfia, V. évi. vegyész
ELTE Természettudoményi Kar

Témavezetd: Dr. Rohonczy Jdnos egyetemi docens
ELTE Szervetlen Kémia Tanszék

Az NMR spekiroszképia hosszi detektdlasi ideje miatt egyediilalid szerkezet-
vizsgdlati médszer a molekuldk konformaciés mozgasanak tanulmanyozaséra. A
hémérséklet viltoztatidsaval a konformerek élettartama jelent&sen valtozik, ami az
NMR spektrumban markéns jelalakvaltozdst eredményez. E jelenségkdr kisérleti
megfigyelése és elméleti lefrdsa a dinamikus NMR spekiroszképia tirgya. Az el-
méleti leirds sarkalatos pontja a htmérsékletfiiggd spektrumsorozatok szimuldcidja.
Az NMR spektrumok szimuldcigjdnak alapvetd problémidja, hogy egy n maggal és m
altapottal jellemezhetd rendszer szamftasa 2™ memdriaigény(t. Emiatt az exponen-
cidlis novekedés miatt mér egy 89 csatoldé magot tartalmazé rendszer szimulacidja
is megvaldsithatatian szamitasi feladat.

A dolgozat téméja egy olyan, folyamatszimulécién alapulé DNMR spektrumok
szimul4ci6jdra alkalmas, i megkozelitésti program (MC-DNMR) kifejlesztése és tesz-
telése, amely lényegesen kisebb memoriaigény(li az eddig hasznaltaknil. A prog-
ram a cserefolyamatok félig fenomenoclogikus - félig kvantummechanikai megkoze-
litése helyelt a rendszer statisztikus viselkedését modellezve a nagy szdmok tirvé-
nye alapjan szamolja ki a spektrumot. Igy a teljesfthetetleniil nagy memériaigény
elfogadhatd mértékfire csdkken. A szamitisok algoritmusat tdbbszaltiva alakitva,
lehet6ség nyilt a multiprocesszoros gépek elényeinek kihasznaldsara. Ennek meg-
val6sitdsdval (Java RMI technika) a futdsiddt jelentGsen csokkentettiik.

A program alapja az NMR spektroszképidban hasznélatos, egyetlen magra ér-
telmezett vektormodell, amelynek keretein beliil a dinamikus jelenség egyszerfien
lefrhatd. A modell értelmezését olyan esetekre is sikeriilt kiterjeszteniink, ahol tobh,
egymaissal csatoldsban 16v% mag van jelen, azaz az NMR elméletben rendszeresen
haszndlt szorzatfiiggvények nem sajatfiiggvényei a Hamilton-operdtornak.

A megirt program helyességét két hipotetikus ¢s hdrom valés rendszeren ellen-
Griztiik. Ez utébbiak a 2 x 1 maggal modellezhetd N/N-dimetil-acetamid, a 2 x 4 ma-
gos nitrozo-anilinszdrmazék és a 4 x 7 maggal lefrhatd N,N-diizopropil-karbaminsav-
trimetilszililészter 'H spektrumai voltak. A tesztek igazoltak a modell és a szimul4-
cids program helyességét.
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XXVIIL. OTDK Kémiai és. Vegyipari Szekci6 ELMK-14

A treonin gazfizisi konformerei és azok detekialdsi lehetdségei

Szidarovszky Tamis, 1. évf. vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezettk: Czaké Gabor PhD hallgat6
ELTE Molekulaspektroszképiai Laborat6rium

Dr. Csdszdr Attila egyetemi tandr
ELTE Molekulaspektroszkopiai Laboratérium

Napijaink kémigjanak fontos fejldési iranya a biomolekuldk, koztitk a peptidek és
az aminosavak térszerkezetének és tulajdonsagainak feltérképezése. A természetes
aminosavak preferalt illetve lehetséges térszerkezeteinek ismerete hasznot jelenthet
a vegyész szamdéra példaul az organokatalizis tudoményteriiletén, valamint a bio-
elektronikai vonatkoz4sd, szén-nanocstvek aminosavakkal, illetve félvezets kvan-
tum pontok peptidekkel val6 funkcionalizalasakor.

Az aminosavakra vonatkoz6 nagy pontossigl szdmitésok soraba illeszkedik jelen
TDK dolgozat els6 része, a semleges (g4zf4zisti) treonin, mint egy kissé mar bonyo-
lultabb szerkezetii aminosav, 6sszes lehetséges konformerének, tovdbba a legfonto-
sabb konformerek egyenstilyi szerkezetének, relatfv energijanak, valamint rezgési
és forgdsi szinképeinek meghatdrozésa. A treonin potencialis energia feliiletének
feltérképezése sordn, a kis szamitasigényd RHF/3-21G szinten szamitva, 87 konfor-
mert taldltam. A szerkezetek végsd optimaldsat a megbizhat6bb szerkezeti ered-
ményeket szolgaltatd B3LYP/6-311++G(d,p) szinten végeztem. A hat legmélyebb
energidji konformer relativ energia sorrendjét a focal-point analysis (FPA) eljarassal
hatdroztam meg.

A dolgozat mdsodik felében egy olyan konformer detekt4ldsi lehetSségre teszek
javaslatot, mely metil csoporttal rendelkezd molekuldkban, ilyen a treonin, a me-
tilcsoport belst forgdsi mozgasa 4ltal meghatarozott szinkép vizsgalata alapjén ki-
vénja meghatérozni, hogy a kiilonb6z6 hémérsékleteken mely konformerek jarulnak
hozza a szinkép megjelenéséhez. Az utSbbi szamitdssorozatot a treonin legalacso-
nyabb energidji konformereire végeztem el, hiszen csupan ezekre valészinisithetd,
hogy a hére érzékeny treonin esetében az elméleti jéslatok kisérleti fiton éllendriz-
hettk lesznek. A treonin esetében tett szamitasok azt mutatjak, hogy az stmenetek
a kiilonboz6 konformerekre tébbnyire eléggé eltérnek ahhoz, hogy azok gazfazisi
spekiroszkopiai azonositdsanak bazisaul szolgaljanak.

95

0




ELMK-15 XXVIIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcid

A szén-oxigén &s a szilicium-oxigén kotés savkatalizalt hidrolizise

Terleczky Péter, PhD hallgaté
BME Vegyészmérnoki és Biomérniki Kar

Témavezets: Dr. Nyuldszi Laszlé tanszékvezetd egyetemi tanér
BME Szervetlen Kémiai Tanszék

A szamitasos kémia alkalmas eszk6z reakcidmechanizmusok részletes feltardsara,
azonban a szamitdsokat dltaldban izoldlt molekuldkra végzik el, melyek a gazfazist
modellezik. Kondenzilt fazisban mar nem lehet figyelmen kiviil hagyni ezeket a
kolestnhatdsokat. Lefrdsukra implicit és explicit modelleket alkalmazhatnak {1].
Ez utébbi mddszer alkalmazhatésigat tobb cikk is emliti hidrolizisreakciGk esetére
[2,34], azonban eddig csupan kis szam explicit vizmolekuldt vettek figyelembe,
Ezek a munk4k nem adtak megfelelt termodinamikai lefrast az altalam vizsgalt hid-
rolizisreakcitkra: a sziloxdn, alkoxiszilan és éterkotés savkatalizalt hasitdsdra. Ezen
kétések hidrolitikus hasadasanak illetve kialakul4sdnak mechanizmusa kulcsfontos-
sagt a kolloid szilicium - dioxidot tartalmazé szilikagél tetraalkoxi-szilanckbol t6r-
ténd eldallitésdnak szol-gél folyamatdban. Hasonléképpen ismeretes, hogy az Si05i
lancot tartalmazo rendszerek (pl. polisziloxdnok) képesek savas koriilmények kozott
hidrolizalni, mig az éterkdtés (COC) hasitasa csak joval nehezebben megy végbe. A
dolgozatban bemutatok lehetséges reakcidutakat a dimetil -, metil - szilil -, és disz-
ilil - éter savkatalitikus bomldssra gdz fazisban (potencidlmentes térben). Igazolom
az oldGszer hatdsit az energiagitakra az egyetlen vizmolekuldval komplexalt esetek
példdjan, majd a négy vizmelekuldt tartalmazé rendszereken keresztiil. Kisérletet
teszek a szolvatacis leirdsdra, a vizmolekuldk szamanak és orientaciGjanak fiiggveé-
nyében. Az irodalomban lefrt 20-293 vizmolekulabd! felépiils klaszierek [5,6] min-
tajara elkészitettem a modellvegyiiletek és termékek elsérend(i hidratburkat, amely-
nek segitségével korrigaltam a reakcid termodinamikajat. A szdmitott eredmények
alapjan felvazolom a kolloid szilicium - dioxid alkoxiszilanbél valé kialakuldsanak
elemi lépését.

[1] Cramer, C. ]., Truhlar, D.G., Chemical Reviews, 99, 2161-2020 (1999}

{2] Cypryc, M., Apeloig, Y., Organometallics, 21, 2165-2175 (2002)

[3] Okumoto S., Fujita N., Yamabe S., Journal of Physical Chemistry A, 102, 3991-3998
(1998)

[4] Kudo T., Gordon M.S., Journal of Physical Chemistry A, 104, 4063 (2000}

[5] Ludwig, R., Appelhagen, A., Angewandie Chemie International Edition, 44, 811-815
{2005}

[6] Fanourgakis G. S., Apra E., Xantheasa 5. 5., Journal of Chemical Physics, Vol. 121,
No 6, (2004}
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MUANY-1 XXVIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcid

Poli{N-vinil-imidazol)-l-poli(propilén-oxid) kotérhalék

Fodor Csaba, okleveles vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Ivin Béla egyetemi magantandr
ELTE Szerves Kémiai Tanszék

MTA KK AKI, Polimer Kémiai és Anyagtudomanyi Osztdly

Az amfifil kotérhalék olyan Gj térhalés polimerek, amelyek hidroféb és hidrofil
polimer ldncok kovalens dsszekapcsolédésdval jonnek Iétre. Igen kiilénleges tu-
lajdonsdguk, hogy mind poldros, mind apoldros anyagokkal képesek kdlesonha-
tasba 1épni, tovahba mindegyik tipusa olddszerekben képesek duzzadni. A mun-
kam sordn sikeriilt egy teljesen 1jj, a szakirodalomban eddig még le nem irt poli{N-
vinil-imidazol}-/-poli{propilén-oxid) (PVIm--PPO) kotérhals scrozatot el6allitani. A
PVIm-1-PPQO kotérhalok eléallitisihoz sztikséges volt a poli(propilén-oxid)dimetak-
rilat telekelikus makromonocmer és az N-vinil-imidazol sikeres kopolimerizici6ja-
hoz az alkalmazott inicidtor megfeleld mennyiségének meghatarozdsa. A kotérhals
tsszetevit tobbféle analitikai médszerrel vizsgaltam meg ({H-NMR, gélpermedcids
kromatogrdfia) és ezeknek a méréseknek az eredményeit kiértékeltem, valamint ér-
telmeztem. Ezt kovette a kotérhdlé szintézise. A képz8dott kotérhalok extrakei6jat
koveten tanulmanyoztam apoldros és poldros oldészerekben valé duzzadissukat,
aminek eredményei egyértelmfien igazoltdk az amfifil tulajdonsigit ezeknek az gj
anyagoknak. A PVIm-I-PPO kotérhild mintdk fémionnal komplexképzsd képessé-
gérdl infravirds spektroszkopia alkalmazédsaval kaptam kvalitativ képet. Lang ato-
mabszorpcids spektrometrids analizissel pedig meghatdroztam a PVIm-I-PPO ko-
térhalok osszetételtd] fliggd Cu®t-ion megkott képességét. Az eldéllitott G poliN-
vinil-imidazol)-I-poli{propilén-oxid) kotérhald sorczat kiindulépontja lehet tovabhi
kutatdsoknak, melyek céljai kozott szerepelhet — az imidazol csoport erSs komplex-
képzd sajatsdgét alapul véve - szervetlen nanorészecskék beépitése, bedgyazdsa a
kotérhédléba, valamint szennyezs és mérgezs nehézfém ionok eltavolitdsara {meg-
kitésére) alkalmas membranok létrehozdsa.
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XXV OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcid MUANY-2

- Kémiai kimiyezeire érzéiceriyen reagdid poliaminesav-géieic

Gyarmati Benjamin, IV. &vf. vegyészmérnk
BME Vegyészmérndki és Biomérnski Kar

Témavezetd: Dr. Zrinyi Miklés tanszékvezetd egyetémi tandr
' BME Fizikai Kémia Tanszék

A fizikai kémia manapsag egyik legfontosabb kutatdsi tertilete a gélek vizsgdlata:
elsallitdsuk, szerkezetiik és viselkedésiik kizotti kapesolat feltarasa. A csoportunk
altal is kutatott ,intelligens” gélekre jellemzd, hogy j6l definialtan (nem-lineiris mé-
don, azaz ugrésszerfien) reagdlnak bizonyos kérnyezeti paraméterek valtozisara,
viltoztatasara (pH, hémérséklet, fémion-koncentricio).

Munkém soran olyan gél kifejlesztése volt a célom, amely esetében ez a kirnyezeti
paraméter a redoxpotencidl; tehat a gél jellemz6 tulajdonsigai, duzzadédsfoka illetve
keménysége reverzibilisen valtoztathat6 a kornyezet redoxpotencialjanak valtozta-
tdséval.

A gélt poliszukcinimidb@l 4llitottam els, természetes alapn keresztkotSkkel gé-
lesitve. A polimer lancokat redukélészerrel bonthaté és redukélészernek ellenslio
molekuldkkal egyszerre kapcsoltam &ssze kiilonbdzs ardnyokban. A gél kiilonle-
gessége, hogy teljesen bickompatibilis, az emberi szervezet szdmara drtalmatlan,
mivel nem toxikus keresztkotGkre és aszaparaginsav molekulskra bomlik. Ebbél
adddoan kiemelt szerepe Iehet a szabdlyozott hatdanyag-leadss teriiletén: szerveze-
tiink meghatdrozott kémia kirnyezet{i (esetiinkben: redoxpotenciald) pontjdn a gél
nagymértékben duzzad anélkiil, hogy teljesen felbomlana, mikdzben leadja 4 hordo-
zott hatbanyagot.

Az elballitott gélek fizikai tulajdonségait és duzzadasat vizsgaltam a pH, redukais-
illetve oxidaldszer jelenlétének, valamint a keresztkoté molekulak aranydnak fligg-
vényében.
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MUANY-3 XXVIIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcio

Hipereldgazisos polilmetil-metakrilat) atomdtaddses gytkis kopolimerizicidval

Hellner Akos, IV. évf. vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Ivin Béla egyetemi magantandr .
ELTE Szerves Kémiai TanszékMTA KK AKI, Polimer Kémiai és Anyag-

tudoményi Osztaly

Munkdam sordn egy tijnak szamfté eljarassal, az atomataddsos gyokos polimeriza-
ciéval (ATRP) dllitottam el6 hipereldgazasos polimereket az 4bran lathaté kopolime-

riz4ci6 Gijan.
1 X
[ = e
A

Hiperel4gazésos polimer szintézise kopolimerizédcival

Kisérleteimben tj ATRP-s kériilmények kozstt egy hiperelagazésos polimert 4lli-
tottam elé monofunkciGs metil-metakrilat (MMA) és bifunkciés etilénglikel-dimet-
akrildt (EGDMA) kopolimerizacidjaval rézkomplex katalizator alkalmazasaval. A
munkdm célja a MMA monomer, az EGDMA bifunkcidés monomer és az iniciator
olyan aranyinak megtaldlasa volt, amely kozel 100 %-os konverzié mellett témor,
nagy eldgazottsagii polimer molekuldk képz&déséhez vezetett a gélesedds jelenségé-
nek fellépése nélkiil. Megallapitottam, hogy az iniciator koncentracié ndvelésének
hatésara ugyanolyan polimeriziciés id® alatt nagyobb konverzidval képz6dotl po-
limer. Allandé inicistor koncentrdcé mellett az EGDMA mennyiségének ndvelésé-
vel azonban gélesedést észleltem 1:1-nél nagyobb EGDMA inicidtor ardnyoknal. Az
irodalommal dsszevetve gélesedés szempontjabdl jelentSs eredményt kaptam, mi-
vel a hagyomédnyos gydkos polimerizdciéhoz képest nagyobb bifunkciés monomer
ardnynél sem lépett fel gélesedés. A gélpermedci6s kromatografids analizis eredmé-
nyei alapjan leszbgezhetjitk, hogy nagy elagazottsdgd polimereket sikeriilt elGallf-
tani ezzel a modszerrel. Eredményeink azért tekinthettk jelentfsnek, mert ezzel az
eljarassal tomdr, nagy elagazottsigli, tovabbi reakcidkra képes funkcids csoportokat
tartalmaz6 hipereldgazasos polimerek elallitdsdra nyflik lehetfség, meiyek alkal-
mazésara tdbbféle teriileten nyilik lehet&ség,
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XXVIIIL OTDK Kémiai 6s Vegyipari Szekcid' MUANY-4

Hipereldgazdsos polisztirol elddilitdsa karbokationos polimerizdciéval

Kasza Gydorgy, IV, évi. vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. lvin Béla egyetemi magantandr, tudomanyos osztélyvezets
ELTE Kémiai Technoldgiai és Kornyezetkémiai Tanszék

MTA KK AKI, Polimer Kémiai és Anyagtudomanyi Osztaly

Napjainkban a polimer kutatdsok egyik fontos irdnyvonalat képezik a hipereldga-
z4sos polimerek. Ez annak kiszonhet6, hogy kedvez§ tulajdonsagaik mellett el&alli-
tasuk egyszer{ien megval6sithat6. Munkam soran a kvaziéls karbokationos polime-
rizdcitval elallitott polisztirol Snojtasos reakci6jat vizsgaltam, Az irodalomban fel-
lelhetd, hogy ez a hipereldgazasos polimer a 1. dbran lathat6 nojtasos Friedel-Crafts
alkilezéssel alakul ki, de a hipereldgazasok képztdése sordn megvaltozo szerkezeti-
és oldattulajdonsagokrél a kordbbi beszdmelok nem adnak felvildgositast.

Kutatssom célja az volt, hogy a hiperelagazasos polisztirol képztdése sordn meg-
hatarozott idokédzénként (Briénd mintavétellel, 68 a mintak megfelel’ elemzésével
atfogd képet kapjak a lejatsz6d6 reakciorol és a keletkezd polimer tulajdonsagairdl.

1. dbra Eldgaz4s kialakuldsa kvaziéls karbokationos polimerizaciéval el@allitott
polisztirolban

Az eltallitott mintdk gélpermedaci6s kromatografids és "H-NMR spektroszkopiai
analizisével kovettem az eldgazasi reakciét. Ezen vizsgélatok eredményei egyértel-
miten igazoljak a 1. 4brdn lathat6 reakci6 lejatszoddsat, valamint lehettséget bizto-
sitottak a hipereldgazasos polisztirol képztdése menetének feltarasara is.
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MUANY-5 XXVIIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekci6

Stabilizatorok reakciémechanizmusénak tanulminyozdsa Phillips tipusi
polietilénben

Kriston Ildikd, okleveles vegyészmérnék
BME Vegyészmérndki & Biomérnoki Kar

Témavezets: Dr. Foldes Eniks tud. csoportvezets
MTA KK Anyag- és Kérnyezetkémiai Intézet

A polietilén az egyik legnagyobb mennyiségben gyartott és felhasznalt m{ianyag.
A polimer azonban érzékeny a degraddciéra, ezért stabilizatorokkal védeni kell a k4-
ros kémiai reakciéktsl. A polietilén feldolgozasa magas hfmérsékleten, kismennyi-
ség(i oxigén jelenlétében, nyiré igénybevétel mellett torténik. A degradicid megaka-
dalyozasara dltaldban sziérikusan gatolt fenol tipusit primer antioxiddns, valamint
szerves foszforvegylilet (szekunder antioxidans) kombinaci6jat keverik a polimer-
hez. A BME Mfianyag- és Gumiipari Tanszékén folytatott kordbbi kutatdsok azt
bizonyitottdk, hogy a foszforvegyiilet tipusa és kémiai felépitése jelent@sen befolys-
solja a kémiai hatékonységot és a stabilizédlds mechanizmusat. A dolgozatban bemu-
tatott munka kdzvetleniil kapcsolodik a Tanszéken folytatott kutatdsokhoz, amelyek
célja feltarni az dsszefiiggést a foszfortartalma stabilizatorok kémia szerkezete, ha-
tdsmechanizmusa és hatékonysdga kozott.

Munkam soran Phillips katalizatorral gyartott polietilénben vizsgaltam egy aro-
mas foszfit hatasat és hatdsmechanizmusat a koncentracio fliggvényében. A foszfit
hatékonysagat fenolos antioxidans jelenlétében tanulményoztam. Infravorss spekt-
roszképidval és folyadékkromatografidaval meghataroztam a polimer feldolgozédsa
sordn elfogyott stabilizdtor mennyiségét. A stabilizatorok fogyasdnak fliggvényé-
ben elemeztem a polimer kémiai és reoldgiai tulajdonsdgainak, valamint szinének
valtozasét, tovdbba a maradék stabilitast. A kisérleti eredmények dsszehasonlitisa
alapjan kovetkeztettern a gétolt fenolt és foszfitot tartalmazé adalékrendszer hatds-
mechanizmusara.
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XXVIIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekci6 MUANY-6

Gyobgyszerhordozd polimer feliiletének kémiai médositdsa és jellemzése
feltiletanalizissel és nedvesedés mérésével

Kutnyanszky Edit, IV. évf. vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Kiss Eva egyetemi docens
ELTE Fizikai Kémiai Tanszék

A tejsav glikolsavval alkotott kopolimerje (PLGA) j6l alkalmazhaté biodegradabi-
lis gy6gyszer-hordozéként, mert bomldstermékei a szervezetben is eltforduld, nem
toxikus anyagok. Mikro- és nanogémbdcske formdjaban a szervezetbe juttatva, hid-
rolitikus degraddcidja sordn szabalyozott médon szabadul fel belfile a hatGanyag.

A programozott gybgyszerleadas megvalGsuldsat nagymértékben akaddlyozza a
PLGA kopolimerek feltileti hidrofébitasa. In vive kisérletek mutatjak, hogy a szerve-
zet védekezs mechanizmusét beindftva nem kivdnatos reakcidkat valtana ki, vagy
gyorsan kiiirlilnek a szervezetb#l. Biolégiai rendszerekkel érintkezésbe keriils fe-
lilletek hidrofil jellegének kialakitdsahoz és ezdltal a biokompatibilitdsanak fokozs-
siéhoz az uiGbbi években bevalt médszer lett a poli (etilén-oxid) (PEQ) nem ionos,
hidrofil tulajdonsdgd polimer rogzitése a szildrd felszinhez.

Célunk az volt, hogy 85%-o0s tejsav és 15 %-o0s glikolsav tartalmd PLGA kopoli-
merb0l készitett film feliiletén kémiai kitéseket kialakitva, a polimer feliiletére sta-
bil médon rogzitsiink poli{etilén-oxid)-ot. PLGA kopolimer film feliileti aminolizise
sordn tovabbi reakcidra alkalmas aminocsoportokat alakitottuk ki. Az igy fukciona-
lizalt feliiletet aktivalt PEO-vegyiilettel reagdltattunk. A feliiletmddositasi lépések
eredményét nedvesedés vizsgalataval kivettiik. Ezzel parhuzamosan a feltileti ré-
teg Gsszetételét rontgensugar-fotoelektronspektroszképidval (XPS) hatdroztuk meg.

A feliiletm6dositas eredményeképpen olyan PLGA feliiletet nyertiink, amelyre 5-
6 szén atom %-nak megfelel mennyiségdi PEO-t tudtunk beépiteni, és Iényegesen
jobban nedvesedett, tehét hidrofilebb tulajdonsigd, mint az eredeti PLGA feliilet.
Mind a peremszig mérések, mind az XP5 analizis azt mutatta, hogy a vizsgalt hs-
mérsékleti tartomanyban (4-20 °C) a httmérsékletnek nines hatdsa a PEO-kapesoldsira.
Abiodegradabilis polimer feliileti funkcionalizalasa és hidrofilizéldsa varhat6an hoz-
z4jarul a kolloidalis gybgyszerhordozdk fejlesztéséhez, mivel a biokompalibilités ja-
vitdsa lehettvé teszi a hosszabb idejii hatdanyag leaddsdt, mig a feliileti funkcicana-
lizalds segitségével jelent a hatdanyag szelektiv célbajuttatisaban.
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Polisztirof csillag polimer szintézise kvdziéld atomdtaddsos gyikos
polimerizicigval és a polimer analizise

Podlaviczki Tamas, IV. évf. vegyész
ELTE Természettudomarnyi Kar

Témavezett: Dr. Ivdan Béla egyetemni magéntanar
ELTE Kémiai Technoldgiai és Kornyezetkémiai Tanszék

MTA KK AKI Polimer Kémiai és Anyagtudomanyi Osztaly

A csillag polimerek a kiilonleges térbeli felépitésti makromolekulik érdekes tulaj-
donsdgokkal rendelkezs csoportjat képezik. Ezekben a polimerekben egy kézponti
magbél tobb szdz vagy tobb ezer polimer lanc nytlik ki. A csillag polimerek szinté-
zise és vizsgdlata napjainkban még mindig egy kiakndzatlan és rengeteg lehetGséget
rejtd teriilet mind a tudomdny, mind pedig az ipar szamara.

- %

Csillag polimer szintézise ,arm-first” médszerrel

Munkdm sordn egy tjnak szamits eljardssal, az atomataddsos gyokos polimeriza-
cidval (ATRP} 4llitottam el6 csillag polimereket az tigynevezett, a fenti 4bran lathats
»arm first” médszerrel. Kisérleteimben linearis, brém végii polisztirol (PSt-Br) ka-
rokat ATRP-s koriilmények kozott divinil-benzollal (DVB) reagaltatva képzadtek a
csillag alakii polimerek. Szisztematikus kisérletsorozatok kivitelezésével tanulma-
nyoztam a polisztirol tlagos hosszdnak és a reakcididéinek a hatasat a csillag poli-
merek képzddésének folyamatara. A képzsdott anyagokat multidetektoros gélper-
medciés kromatogréfigval (GPC) és 'I-NMR spektroszkGpiai mérésekkel analizél-
tam. A GPC kromatogramokbél szamolt molekulatomeg-eloszlas gérbék kiériéke-
lése azt az érdekes eredményt szolgdltatta, hogy a kisebb M, értékii polisztirolbdl
gyorsabban képzbdnek csillag polimerek. A viszkozités detektorral kapott eredmé-
nyek meglepd médoen azt mutattdk, hogy bizonyos molekulatémeg értékek felett a
csillag polimerek viszkozitisa nem n, hanem cstkken a molekulatémeg noveke-
désével. A fényszoérddassal nyert abszolut molekulatémegek és a hidrodinamikai
térfogattal kapesolatos elucis térfogat kozotti kapceselat kisérleti eredményei is egy-
értelmfien igazoltak a kompakt, gémbszerii szerkezet(i csillag polimerek képz6dé-
sét. Tudomésunk szerint ez az els6 olyan szisztematikus vizsgalatsorozat, amely
ATRP alkalmazésdval a csillag polisztirol képz&désének menetét, kiilondsen pedig a
csillag-csillag kapesolodasck szerepét felderitette.

104

i




XXVIIL OTDK Kémiai & Vegyipari Szekci6 MUANY-8

Poliizobutilén linckapesolédidsa izobutiién 2,6-di-terc-butilpridin jelenié¢tében
zajlé karbokationos polimerizdcidjaban

Szabé Akos, I11. évf. vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezets: Dr. Ivin Béla egyetemi magéntanar, tudomanyos osztalyvezeto
ELTE Szerves Kémiai Tanszék

MTA KK AK], Polimer Kémiai és Anyagtudomanyi Osztaly

Munkéam soran a 2,6-di-terc-butilpiridin (DtBP) protoncsapda hatésst vizsgaltam
izobutilén kvaziéls karbokationos polimerizciGjara. Az irodalmi adatok [1] szerint
DtBP jelenlétében a poliizobutilén lancok osszekapesolédnak (1. 4bra), de ennek
részletei nem ismeretesek. Kutatdsaim célja ennek a folyamatnak az atfogé viZsgi-
lata volt kiilonbozs reakcidkorimények koztt.

@
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1. dbra: A DtBP altal kivaltott lincosszekapcsol6dds feltételezett mechanizmusa

Két kisérleti elrendezést valdsitottam meg. Az egyikben az izobutilén karbokati-
onos polimerizacidjat végeztem el DiBP jelenlétében. A misik kisérleti elrendezés
sorozatban el6szor szlik molekulatomeg-eloszlasti poliizobutilént allitottam el8, és
azt kdvetden adtam a rendszerhez a IDtBP-t. Ekkor jél elkiilénithetdk a reakci soran
lejatsz6d6 folyamatok. A polimer mintdk analizise gélpermesciss kromatografisval
{GPC) és 'II-NMR-rel tortént. Vizsgalataim sor&n két paramétert, a DIBP koncent-
racidjat és a polimerizaciés kozeg polaritasat véltoztattam. Mind a DtBP koncentrs-
cijanak, mind a kdzeg polaritasanak nivelése a lincosszekapesolddas mértékének
nivekedését eredményezi. Mindkét paraméter egyiittes nivelése az dsszekapcsolé-
dott lancok ardnydnak tovabbi novekedését eredményezte. Mindez igazolja a fenti
mechanizmust.

[1] Held D., Ivan, B., Miiller, A. H. E., de Jong, B, Graafland, T., Adv. Chen. Ser., 665,
63 (1997}
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Celluléz-acetdt kiilsG €s belsd ligyitisa e-kaprolaktonnal

Szdmel Gybrgy, V. évf. vegyész
BME Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar

Témavezettk: Dr. Pukidnszky Béla egyetemi tanar
BME Mfianyag- és Gumiipari Tanszék
Klébert Szilvia PhD hallgato
BME Mtanyag- és Gumiipari Tanszék

Biologiailag lebomlé mtianyagokra elsésorban a csomagoléiparban, a mezégaz-
dasdgban, valamint a gyégydszatban van nagy igény. A természetes pelimerek - pél-
dédul a keményit és a celluléz - idedlis alapanyagai lehetnének ezeknek a miianya-
goknak, mivel amellett, hogy teljesen lebomlanak, még megijulé nyersanyagforra-
sokon is alapulnak. A természetben a legnagyobb mennyiségben eléforduld bioszin-
tetikus polimer a celluléz, azonban milanyagipari elterjedését rossz feldolgozhatt-
séga korldtozza. Tulajdonsédgai szdrmazékképzéssel javithatdk, és fgy alkalmas lehet
biodegradélhaté polimerként torténd felhasznalisra. Kereskedelmi szempontb6l a
legjelentsebb cellulézszarmazék a celluloz-acetdt. A celluléz-acetdt biopolimerként
valé felhasznaldsanak két akadalya van. Egyrészt magas ivegesedési hdmérséklete
miatt a feldolgozhatdsag javitasa érdekében a celluléz-acetdtot Kgyitani kell. Szok-
vanyos lagyit6i azonban gyakran kimigralnak, veszélyeztetve ezzel a kdrnyezetet
és az emberi egészséget. A kivérzés belst, mas néven reaktiv lagyitassal, azaz a
lgyitoszer &5 a celluldz-acetit kdzott kémiai kotést 1étesitve elkeriilhetd. Masrészt
a magas helyettesitési fokd celluléz-acetdt biodegradacidja lasst. Mads biologiailag
lebomlé polimerrel keverve, vagy kopolimerizélva a celluléz-acet4tot a degradéci
feltehetSleg gyorsithato.

Alifés poliészter lancokat ojtva a celluléz-acetdtra, kénnyebben feldolgozhat6 és
gyorsabban lebomlé kopolimerek éllithaték els. Az alifés poliészterek kozill nap-
jainkban a poli(s-kaprolakton) a legelterjedtebb, mely annak ellenére, hogy szinte-
tikus, bickompatibilis és tokéletesen lebomld. Sajnos, sok mds alifds poliészterhez
hasonléan mechanikai tulajdonsdgai rosszak, olvadéspontja pedig il alacsony, ami
szamos felhasznalasi terileten megakadalyozza elterjedését. Ezek a hatranyai més
polimerrel torténd fizikai, vagy kémiai médosttassal kikiiszobolhetSk. Olesé bio-
szintetikus polimerrel médositva a poli{fe-kaprolakton)t még a kaprolakton mono-
mer magas 4ra is kompenzilhato.

Munkdm soran celluléz-acetit-poli{e-kaprolakton) ojtott kopolimereket készitet-
tem, a reakcidkorillményeknek (reakcitidd, reakcidh&mérséklet és ligyitéd mennyi-
sége) a keletkez termékek szerkezetére és tulajdonsdgaira gyakorolt hatdsdt vizsgal-
tam. A kiilst ldgyités elkeriilése érdekében a reakcickdriilmények optimalizalasival
a lehetd legnagyobb mértékii ojtast kivantam elérni.
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Srerkezet-tulzjdonsdg dsszefiiggések poliuretin efasziomerekben

Sz6ke Imre, V. évf. vegyész
BME Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar

TémavezetSk: Dr. Pukdnszky Béla tanszékvezetd egyetemi tanar
BME Miianyag- és Gumiipari Tanszék
Bagdi Kristéf PhD hallgaté
BME Mfianyag- és Gumiipari Tanszék

Az artéridkon el&fordulé aneurizmak (verdértdgulatok) talnyomo része érfejlodési
rendellenesség kivetkeztében alakul ki. Az erek fala ezeken a helyeken meggyengiil,
ami az aneurizma megrepedéséhez, és vérzés kialakuldsihoz vezethet. Kiilondsen
az agyi ereken keletkez® aneurizmék veszélyesek, ugyanis ezek vérzését a betegek
kozel 50 %-a nem éli 1], és még szerencsés lefolyds esetén is nagyon nagy a ma-
radandé agyi kdrosodédsok kialakuldsinak veszélye. Az aneurizmak kezelése csak
miitéti Gton lehetséges. A mftéiekhez egyre gyakrabban alkalmaznak éren beliili
technikat, mely a sebészeti eljarasokhoz képest kedvezsbb indikécidkkal rendelke-
zik. A kiilonboz8 embolizal6 rendszert hasznalé médszerek kiziil a legtjabb a poli-
mer alapd anyagot felhasznald eljaras.

A Tudoményos Didkkorben végzett munkdmmal a BME Mianyag- és Gumiipari
Tanszékén foly6 linedris poliuretdn (PUR) elasztomer alapt embolizdlé anyag fej-
lesztésébe kapcsolédtam be. Munkam soran kiilonbdzs dsszetételi PUR elaszto-
mereket szintetizéltam, és vizsgaltam ezek szerkezetét, tulajdonsagait, valamint az
ezek kizott fellelhetS sszefiiggéseket. Kutatémunkam f6 célja kiilonboz6 lancvégi
csoportok kialakitasa volt eltérd dsszetétel(t poliuretan lancokon, amitsl azt remél-
titk, hogy jelentsen befolyasolni fogja a polimerek tulajdonsagait, kiilonos tekintet-
tel az oldhat6sagra, ami az embolizilé anyagként val6 felhasznalas talan legfonto-
sabb kritériuma.

Eredményeink azt mutattak, hogy — feltételezéseinknek megfelelSen — a tulajdon-
sdgokat jelentSsen befolydsolja az Gsszetétel és a lancvégi csoportok mindsége. A
mintik mechanikai tulajdonségai széles tartomanyban valtoztathaték az ésszetétel-
lel. Az egyes mintak 4tlatszésaga jelentSsen kiilonbozik egymaéstél, ami igen eltérs
szupermolekularis szerkezetek 1étrejottére utal. A dimetil-szulfoxidban végzett ki-
sérletek azt mutattdk, hogy az oldhatésdgot mind az tsszetétel, mind a lancvégi cso-
portok jelentdsen befolyasoljak. A jol oldhaték mellett voltak olyan mintéink, ame-
lyeket az oldészer csak duzzasztott, amit feltételezésiink szerint kismérték{ térhs-
l6sodds, vagy a lancok kézottt erts kolesonhatés okoz. Az altalunk készitett mintak
tulajdonsagait egy a klinikai kisérletekben mar bevalt és kedvezd tulajdonségokkal
rendelkez0 referenciaanyag hasonl6 tulajdonsagaival is dsszehasonlitottuk. Egyes
tulajdonsagek esetén j6 egyezést taldltunk, mig mas tulajdonségokat még javitani
kell, hogy az anyag megfeleljen a klinikai felhasznalés dsszes kritériumaénak.
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Epoxigyantik égésgdtlisa foszfortartalma reaktiv adalékkal és
nanorészecskékkel

Téth Nikoletta, okleveles vegyészmérnék
BME Vegyészmérnoki és Biomérniki Kar

Témavezets: Dr. Marosi Gydrgy egyetemi tanér
BME Szerves Kémiai Technol6gia Tanszék

Az epoxigyantakat szdmos vonzo tulajdonsdguk miatt széles korben hasznaljsk.
Legnagyobb hitranyuk azonban éghettségiik, amelynek csokkentése dolgozatom
fontos feladata volt. Az égésgatlds egyre fontosabb szerepet jatszik a miiszaki alkal-
mazasi teriileteken. A kismolekulajd szerves foszforvegyiileteknek nagy elénye a
halogéntartalmit adalékokkal szemben, hogy a kérnyezetre és az egészségre gyako-
rolft hatdsuk kedvezbb.

Tudomiényos didkkdri munkam sordn egy olyan egyszerii és gazdasagos eljaras
kifejlesztése valsult meg, amely segitségével foszfor funkciét vihetiink be az epo-
xigyantdk térhalGsitdsdra dltaldnosan hasznalt alifas aminba. Ezaltal olyan foszfor-
tartalmii amin el@allitasdra kertilt sor, mely egyszerre betdlti a térhalésits és az égés—
g4tld szerepét az epoxigyantdkban.

Az elballitott vegyiilet termikus viselkedése alapjan megdllapitcttam, hogy alkal-
mas lehet égésgatldsra, hiszen a h$ hatésédra végbemend folyamatok endoterm jel-
lege, valamint a nagyméritékii felhabosodds az égésgallss szempontjdb6l kedvezé.
Tovabbi jelentts elénye a hagyomanyos adalékokkal szemben, hogy nem noveli meg
az epoxigyanta viszkozitdsat.

A szintetizalt foszfortartalm( amint epoxigyantdba épitettem be. A DSC-vel mért
térhdl6sodasi entalpia értékek alapjan megallapitottam, hogy valéban képes kival-
tani a hagyomanyos térhalositd szert. Emellett - amint azt az LOI, UL 94, cone ka-
loriméteres és izzéhuzalos vizsgalatok bizonyitjak - égésgitlé hatdsa is kiting. Az
epoxigyanta oxigénindexét 21-r61 33-ra javitottam, valamint az anyag elérte az UUL94
szerinti legjobb, V-0-s besoroldst, mikdzben a hékibocsatdsa is ttidére cstkkent. Na-
norészecskék hozzaaddsival tovabbi javulast értem el.

Izzohuzalos vizsgalat sordn az (j foszfortartalmii égésgaltéval a szabvany szerinti
legjobb értéket sikeriilt elérnem, ami azt jelenti, hogy az igy égésgatolt epoxigyanta
barmilyen elektronikai alkalmazasra megfelel, akar folyamatosan dram folyhat a be-
16le késziilt részeken, anélkiil, hogy feliigyelni kellene az eszkizt.

Az Bur6pa Parlament ltal hozott, 2006. juliusdtol érvénybe lépett jogszabily sze-
rint az Eurépai Unié orszagaiban betiltottdk a halogén tartalmd égésgatldk alkal-
mazasat az elektronikai- és villamosiparban. gy az eldallitott dj, reaktiv adalékkal
égésgitolt epoxigyanta fethasznéldsa az elektronikai iparban nagymértékben el6se-
githeti a jelenleginél biztonsdgosabb szamitégépek és egyéb elektronikai eszkozok
kifejlesztését.
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Sztirol karbokationos polimerizicitja benzotrifinoridban, egy kosmyezetileg
elnyis oldészerben

Verebélyi Klara, V. évi. vegvész
FLTE Természettudomanyi Kar

Témavezet: Dr. Ivan Béla egyetemi magantandr, tudomanyos osztilyvezets
ELTE Szerves Kémiai Tanszék

MTA KK AKI, Polimer Kémiai és Anyagtudoményi Osztaly

Munkam sorén a sztirol karbokationos polimerizacigjat tanulményoztam az iro-
dalomban tudomasunk szerint még le nem irt kériilmények kdzott, benzotrifluorid
(BTF) oldészerben. Célunk az volt, hogy ezt a polimert olyan kérnyezetileg artalmat-
lannak mingsitett old6szerben tudjuk elGallitani, ami helyettesitSje lehet az eddig és
napjainkban is széles korben haszn4lt, kérnyezetre kdros diklér-metdnnak (DCM). E
célunk megvaldsitidsihoz kétféle Lewis savat és polimerizaciés adalékot prébaltunk
ki.

TiCl, katalizétor és TMEDA nukleofil jelenlétében révid, azaz 5 perc reakcisidé
alatt -20°C-on BIF-ben hasonlé tutajdonsdgokkal rendelkezd polimereket allitot-
tunk el, mint DCM-ben. Ezen kiviil szobahSmérsékletfi polimerizaciét is végre-
hajtottunk nagy konverziéval.

Az 5nCly katalizator és a TMEDA alkotta komplex nem volt hatasos a karbokati-
onos polimerizécié lehetséges mellékreakcidja, a lancletorés visszaszoritdssra. Ezért
miésik adalékanyagot kerestiink a szakirodalomban. A tetrabutil-amméniumkloridot
mir tébbszor sikeresen alkalmaztak SnCl, katalizatorral egyiitt, azonban minden
esetben kl6rozott oldoszerben. Megkiséreltiik a hasznalatat benzotrifluoridban, Al-
kalmazasdval BTF-ben valamivel lassabban ment végbe a polimerizdcid, mint DCM-
ben. A szamolt szamatlag molekulatdmeg (M,) értékek kis konverziénal alatta vol-
tak a mért €értékeknek, ami az iniciator kisebb mértéki hatékonysagaval magyarsz-
hat6. A két oldGszerben tapasztalt kiilonbségek miatt kinetikai vizsgalatokat végez-
tunk. Mindkeét oldészerben azt tapasztaltuk, hogy 20 percig nem képz6détt polisz-
tirol. Ez az irodalomban eddig még le nem irt indukciés periédusra utal. Az M,
értékek fliggése a konverziotdl lasst inicidldsra utal.

Munkank sordn tehat elsként valdsitottuk meg a satirol karbokationos polime-
rizdciojat a kirnyezetileg elényos benzotrifluoridban. Arra a kévetkeztetésre jutot-
tunk, hogy a benzotrifluorid valéban helyettesft6je lehetne a szimos, kérnyezetké-
miai szempontbdl hatranyos tulajdonsagokkal rendelkezs DCM-nek.
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Ultravékony, multifunkcionilis bevonatok el§allitdsa nedves, kolloidkémiai
eljardssal

Abraham Néra, IV, évf. vegyészmérnsk
BME Vegyészmérniki és Biomérnoki Kar

Témavezett: Dr. Hérvolgyi Zoltin egyetemi docens
BME Fizikai Kémia Tanszék

Konzulens: Naszalyl Livia PhD hallgats
BME Fizikai Kémia Tanszék

Munkam sordn ultravékony, multifunkciés bevonatokat allitottam el, melyek a
felhasznalds szempontjabél elényos fotokatalitikus (Ontisztité} és optikai (antirefle-
xiés) tulajdonsdgokkal egyardnt rendelkeznek.

A ZnQ €5 50, részecskékbdl a Langmuir-Blodgett technikgval elgallitott komplex
filmek tulajdonsagait tébbiéle modszerrel jellemeztem.

A filmek szerkezetét, valamint morfoldgidjat pdsztaz6 elektronmikroszképos
(SEM) felvételeken tanulményoztam, és megallapitottam, hogy mind a ZnQ, mind a
szilika részecskékbdl tomor szerkezet( rétegek allithatdk eld.

A bevonatok optikai tulajdonsagait UV-Vis spektroszképiai médszerrel vizsgal-
tam. A transzmittancia spektrumok alapjan megallapitottam, hogy az sltalam épitett
tobbrétegli, komplex filmek megnévelik a transzparens (liveg) hordoz6 fényateresz-
tését széles hullamhossz-tartomanyban, tehdt antireflexiés hatdstak.

A fotokatalitikus tulajdonsag igazoldsira az liveghordoz6és filmet szerves festék-
anyag (metilnatancs) vizes cldatdba tettemn, majd kiilonbdz$ ideig tarté UV-besu-
garzast kovetSen vizsgéltam a festék bomlasat az oldatok UV-Vis abszorbancigjanak
tanulmédnyozésaval. A leghatékonyabb film esetében kétéras bevildgitds hatasara a
festékanyag mintegy 90%-a elbomlott. Ezzel megmutattam, hogy az dltalam el6alli-
tott, ultravékony filmek valéban rendelkeznek mindkét kedvezd tulajdonsaggal.

Tanulményoztam a filmek fotokatalitikus kapacitasat, valamint djrafelhasznals-
suk lehet6ségét is. Nagyobb méretli ZnO-szemcsék hatésat is tanulmanyoztam. Meg-
allapitottam, hogy a kisméretti ZnO-szemcsék egy része fotokorréziét kdvetSen ki-
old6dik a filmbdl, de még igy is szamottevs fotodegradacids képességgel rendel-
keznek. A nagyobb méretli ZnO-részecskék novelik az ismételt felhasznélas ered-
ményességét. Tavlatilag célszer(i a ZnO-szemcsék feliiletét tgy médositani, hogy
kedvezt fotokémiai aktivitdsuk megmaradjon, de ellensllobak legyenek a fotokor-
rézidval szember.
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Médosfiott feliiletli adszorbensek el§iilitdsa és vizsgalata

Bicz$ Edina, IV. évf. vegyészmérnok
PE Mérnoki Kar

Réadi Gybrgy, II1. évi. vegyészmérndk
PE Mérndki Kar

TémavezetSk: Dr Krist6f Janos egyetemi tanér
PE Analitikai KémiaTanszék

Viégvilgyi Veronika PhlD hallgato
PE Analitikai KémiaTanszék

Az agyagdsvinyok szerkezetének, reaktiv tulajdonsdgainak szisztematikus vizs-
gélatat széleskor(i ipari felhasznéldsuk, valamint a természetben taldlhaté agyagas-
vanyok és szerves komponensek kozott lejatszods kélesénhatasok megismerése in-
dokolja. A kisérleti munkédnk a Pannon (Veszprémi) Egyetem Analitikai Kémia Tan-
székén folyd felilletanalitikai kutatdsokhoz illeszkedik.

A konkrét vizsgélatok célja a kiilonbdz& eldfordulasokbdl szérmazs, feliiletmédo-
sitott kaolinit szerkezetének, stabilitdsdnak vizsgalata, melyhez termoanalitikai, t&-
megspektrometriai illetve molekulaspektroszképiai technikdkat alkalmazunk. Kii-
lonbozé el6forduldsbdl szarmaz6, mechanokémiai Gton aktivalt (szdrazon 6rolt), for-
mamiddal interkaldlt Szegilongbdl illetve Zettlitzbdl szdrmaz6é kaclinit mintak vizs-
galatat végeztitk el.

A korabban elvégzett vizsgalatok alapjan az volt tapasztalhatd, hogy a mechano-
kémiai aktivilds és a termikus deinterkalacié egyiittes alkalmazésdval dgynevezett
»szuperaktiv” felilethez juthatunk. Az alkalmazott feliletmédositd technolégidk-
kal eltérd sav-bazis jellegii aktiv centrumok alakithaték ki. Megidllapithat6, hogy
a technolégial paraméterek valtoztatisival befolyadsolhatjuk az adszorbens feliileté-
nek tulajdonségait.

Célunk a kialakftott aktiv centrumok részletesebb (kvantitativ) tanulmdnyozisa a
katalizdtorok feliiletanalitikai vizsgalatdban mar jol bevalt technikak (feliilettesztel
molekulak adszorpcidja) adoptildsdval.

A témaban elért eredmények referdlt kiilfoldi szakmai folyodiratokban publiks-
lasra kertiltek, melyekre épitve a jelenlegi munka soran tervezhetd feltileti tulajdon-
sagokkal rendelkez§ ipari adszorbens fejlesztéséhez jarulunk hozza.
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Korrézidallé Gyémantréteg elgallitisa MW-PECVD médszerrel

Csorbai Adém, TV. évf. vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezettk: Kovachné Csorbai Hajnalka PhD hallgato
MTA KK FKI Feliiletmédositds és Nanoszerkezetek Osztaly

Dr. Kalman Erika tudoményos fSosztalyvezets
MTA KK FKI Feliletmddositas és Nanoszerkezetek Osztaly

A gyémant szamtalan egyedi tulajdonsagénak koszonhetden ajové ipardnak rend-
kivil fontos alapanyagava valhat. Mechanikai szildrdsiga kiemelkedden nagy, ko-
pasalls, alacsony strloddsi egyiitthatéval, emellett j6 hdvezet, raad4sul alacsony
dielektromos illandéja mellett sugdrzassal szemben is ellenills, széles tilossavi £él-
vezetS. Kémiai szempontbol inert anyag, amelyet az is jelez, hogy 700°C-ig nem
Iép reakcidba vele semmilyen lag, sav, vagy szerves olddszer. Ezen tulajdonsdgat
alkalmassé teszik tobbek kozott korrézibvédelemre, a nagyfrekvencids és nagytelje-
sitményfii elektronika, valamit, az optika tertiletén t5riénd felhasznédldsra is. Alkal-
mazhatdsagdnak egyediil a technolégia szabhat hatért.

TDK munkam soran a gyémant alkalmazdsai koziil a korr6ziodllé bevonatként
torténd felhasznilasara torekedtem, ehhez elsfdleges célom ,thlyukmentes™ flm-
réteg kialakitdsa volt. Ehhez az MTA Kémiai Kulalékozpont Felilletmodositds és
Nanoszerkezetek osztilyan miikodd, mikrohullammal aktivalt kémiai g6zfazisc le-
valaszto berendezést (MW-PE CVD) haszndltam. A réteg levalasztdsa sordn 750-
950 °C-os szilfcium hordozdra metdn-hidrogén plazmdbol gyéméntot allitottam els.
A levélas elbsegitésére elektromos elSfeszitést alkalmaztam. A kisérletek soran azt
vizsgéltam, hogy a kiilénbdzd levalasztasi paraméterek milyen hatdssal vannak a
filmnivekedésre. Az elkésziilt rétegeket tobbek kozott, optikai, és pasztaz6 elekt-
ronmikroszkdppal (SEM) is vizsgéltam. Ezeknek a vizsgédlatoknak a segitségével
a nivesztés erdményességérdl, nukledcidstirliségrdl, valamint a gyémantszemcesék
méretér§l, orientécidjarol kaptam informacidkat. Az dltalam hasznalt modszerrel si-
keriilt dsszefligg®, tlilyukmentes gyémant védiréteget elallitani, ami korrézicalla
bevonatként j61 hasznélhaté. Kutatdsom tovabbi célja a gyémant vékonyréteg tanul-
méanyozédsa és alkalmazédsdnak b&vitése.

A TDK munkamban ezeket a kisérleti eredményeket és kovetkeztetéseimet ismer-
tetern.
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Polipropilén keverékek és S-nuldedlt viltozatainak el@idllitisa és vizsgalata

Faludi Gdbor, V. évf. vegyészmérnok
BME Vegyészmérncki és Biomérnoki Kar

Témavezetd: Dr. Varga Jozsef ny. egyetemi tanar
BME Miianyag- és Gumiipari Tanszék

Konzulens: Menyhard Alfréd egyetemi tandrsegéd
BME Mfianyag- és Gumiipari Tanszék

lzotaktikus polipropilén (iPP) és poliamid 6 (PA6) (iPP/PA6) keverékek és ezek
G-nukleslt valtozatait allitottam els. Részletesen tanulmanyoztam a keverékek kris-
tilyosodasat és polimorf Ssszetételét a receptura fliggvényében. S-iPP alapit matrix
kialakitdsa céljabél nagy hatékonysdgd, szelektlv S-gocképzbt haszndltam. A ko-
rabbi vizsgalatok szerint a PA6 jelenlétében az iPP f-mddosulata nem képzbdik a
nagy hatékonysagt és szelektiv gécképzd jelenléte ellenére sem, mert a gocképzs
szelektiven enkapszuldlédik a PA6 fazisban. A jelen munka célja az volt, hogy a
kompatibilizator hozzaad4dsaval médositsuk a gocképzd megoszlasat a fazisok ko-
zétt. Az iPP/PA6 keverékekhez nagy mennyiségben hasznilnak maleinsav anhid-
riddel médositott polipropilént (MAPP) kompatibilizatorként. A munka sordn hé-
rom kiilorbdzs anhidrid tartalmd kompatibilizitor hatdsit vizsgaltuk az iPP/PA6
keverékekben. A vizsgalatok egyértelmf{ien igazoltdk a MAPP kompatibilizal6 ha-
tasdt, mert a PA6 cseppek mérete nagymértékben csokkent és eloszlisuk is egyenle-
tesebbé valt az iPP matrixbarn. Az eredmények szerint MAFPP jelenlétében a matrix-
médosulat forméjdban kristalyosodik az iPP/PAS6 keverékekben, ellentéthen a kam-
patibilzdtort nem tartalmazd keveré-kek esetén tapasztaltakkal. Ennek oka, hogy a
kompatibilizator jelenléte megvaltoztatta a gocképzd megoszldsat a fazisok kizitt,
ami lehet6vé tette -iPP mdlrix alapt iPP/FA6 keverék készitését. A gbcképzok fd-
zisonkénti megoszldsara és a kompatibilizatorok szerepére vonatkozd eredmények
gjszerfiek, és a munka alapjan késziilt kéziratot az European Polymer Journal cimii
folyéirat kiszlésre elfogadta.
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Magnetit nanorészecskék stabilizilsa fizioldgids kérillmények mellett
migneses folyadék elGallitsa céljabol

Hajdd Angéla, okleveles klinikai kémikus
SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezets: Dr. Tembicz Etelka egyetemi tanar
SZTE Kolleidkémiai Tanszék

A vizes migneses folyadékok az utébbi évtizedben keriiltek a nemzetkdzi érdek-
16dés kozéppontjéba, elssorban az Gjszer( orvosbiolégiai alkalmazasok lehet6ségei
miatt. A magneses folyadékok szuperparamégneses nanorészecskék stabilizalt kol-
loid diszperzi6i. Az emberi szervezetben valg alkalmazhatésig megkoveteli a vizes
fazist, mivel az él§ rendszerek vizes kizegliek, az életfolyamatok megfelelss pH-n
(a vér ptlja 7A4) és elektrolit 6sszetételnél, fizioldgiss kériilmények kdzdtt mennek
végbe. Egy vizes magneses folyadék stabilitésa féleg a t6ltéshordoz6 részecskék ki-
0t elektrosztatikal taszitastol fiigg. A nanorészecskéket biomolekuldkkal burkolva
funkcionalizélhatok, és kiilsé magneses térrel irdnyithatSk. Ezaltal szamos biolégiai
alkalmazast tesz lehet6vé: hat6anyag szallitas, hipertermias kezelés, MRI kontrasz-
tanyag vagy mdagneses sejtszepardeid [1].

Munkém sordn, kiilsnféle médon (feliifeti komplex, ill. ionpéar képzés, amfifil
kettGsréteg kialakitds) probaltam stabilizalni a magnetit vizes szuszpenziGjst, négy-
féle vegytilet (citromsav, glicin, foszfat puffer és Na-oleat) alkalmazasaval. A célom
az volt, hogy egy stabil magneses folyadékot 4llftsak els, mely alkalmas ezen mo-
lekulakon keresztiili funkcionalizdldsra, igy lehetSséget adva a jovébeni biolégiai
rendszerekben valé felhasznéldsra. Vizsgaltam a vegyiiletek magnetit feliiletén val6
adszorpcitjit, a részecskék feliileti toltésallapotanak és stabilitasdnak valtozésat az
adszorbealt mennyiséggel és a pH-val zéta-potencial mérés (lézer Doppler elektro-
forézis) és atlagos részecskeméret meghatdrozas (dinamikus fényszéras) segitségé-
vel. A stabilizalt rendszerek elekirolittiirését koagulslaskinetikai vizsgalatokkal jel-
lemezten:.

Sikeres eltkészitS kisérleteket folytattam a jov6beni in vitro vizsgélatokhoz, mint
példaul a magneses folyadék so-tirs képessége, mely fontos szerepet jatszik az int-
ravénas vagy iniraartérias alkalmazasok soran, hogy a méagneses folyadék a nagy
koncentrdci6ji elektrolit jelenlétében ne aggregalédjon ezzel eldidézve egy embolus
kialakul4sat.

[1] ZM Saiyed, SD Telang and CN Ramchand: BioMagnetic Research and Technology
(2003)

[2] E. Tombdez, E. lés, A. Hajda In: Humic Substances — Linking Structure to Functions
(Eds. F. Frimmel, G. Abbt-Braun), Karlsruhe, Germany, 2006. (accepted)
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Narorendszerek elgallitdsa a kitozédn és a poli-y-glutaminsav énrendezdésével

Hajdu Istvdn, V. &vf. vegyész
DE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Borbély Jdanos egyetemi docens
DE Kolloid-, és Kornyezetkémiai Tanszék

A nanotudomany napjaink egyik legdinamikusabban fejléd6 tudomanyteriilete.
Intenziv munka folyik olyan nanorendszerek kifejlesztésére, melyek alkalmazdsaval
az eddigieknél jéval hatékonyabb gyogyszerek, valamint vizsgalati ¢s kezelési mod-
szerek fejlesztetdk ki.

Munkam soran stabil hidrofil nanorészecskéket dllitottam eld kitozdn, mint po-
likation, és poli-y-glutaminsav, mint polianion felhasznalasaval. A nanorészecskék
kialakuldsa a polielektrolitok énrendez6désével tortént, a kozottiik létrejovd ionos
kolesénhatason alapulva.

Munkam sordn vizsgaltam a kialakulé nanorendszerek stabilitdsat, a rendszer tur-
biditisdnak, zavarossaganak mérésével, a részecskék méretét, és alakjit fényszoras
fotometriai és transzmisszi6s elektronmikroszkopias mérésekkel, s a feliileti tohott-
s6gét a részecskék mobilitdsanak mérésével. A méréseket a pll, a biopolimerek kon-
centrcitja és aranya, valamint az dsszedntés sorrendjének fiiggvényében végeztem.

Tapasztalataim azt mutatjdk, hogy a kialakult részecskék oldhat6sagit, méretét &s
feliileti toltottségét donté mértékben a kitozén szabad aminocsoportjai hatérozzak
meg. Minél nagyobb a kiaiakult nanorészecskében a szabad aminocsoportok szama,
annal stabilabb a részecske, és ezt a stabilitdst széles pH tartomanyban megbrzi.

Kutatémunkdm soran tervezem tovabbi nanorendszerek elfallitisat széles pIH
tartomdanyban, a kialakult nanorészecskék tulajdonsdgainak optimalizalasat, stabili-
tasanak viszgalatat pH=74-n. A vizsgalatok célja olyan nanchordozék kifejlesztése,
amelyek alkalmasak lehetnek gy6gyszerhatéanyagok és DNS szakaszok toredezés-
mentes szallitdsdra.
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Alacsony higanytartalmd, 6lommentes kompaktfénycs-amalgamok
modellezése, tesztelése, ill. djszer(i amalgammintik analitikai kémiai és
termoanalitikai vizsgdlata

Janke Dénes, V. évf. vegyészmérnok, analitika szakirdny
BME Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar

Témavezetdk: Lukacs Sindor CFL Systems Manager
GE Hungary ZRt. GE C&I Lighting Technology
Dr. Madardsz Jiros egyetemi docens
BME Altalénos és Analitikai Kémiai Tanszék

A fluoreszcens kompaktfénycsivek fejlesztésében [1] a higanyg6z nyomasanak
szabalyzdsa és az optimdlis nyomas (6-107% torr, [2]) magasabb hémérsékletek felé
torténd eltoldsa végett a folyékony higany helyett alkalmazott amalgdmokat hasz-
nélnak napjainkban. Legalkalmasabb amalgdmolvadék-képznek 6-12% higany al-
kalmazdsa mellett el§dllé InHg dtvozeteket [2-4), eutektikus kiindulasi ardnyd Biln
intermetallikus vegyiilet és fém bizmut keverékét [2-3, 5], ill. eutektikus ardnyvi Pb
és Bi mintdkhoz adott Sn keverékét talaltdk [2-3].

A jogosan egyre szigorodd kérnyezetvédelmi EU-rendeletek nem engedélyezik a
lampaamalgdmokban j6l bevélt Pb alkalmazasat, valamint a Hg mennyiségét lam-
panként 5mg-ra korldtozzék. Mindez sziikségessé teszi az Gj, ill. mds dsszetétel
lampaamalgdmok kifejlesztésére irdnyuls erfeszitéseket, és ez szolgilt egyben té-
mam kiindulépontjaként is.

Ezzel kapcsolatban feladatul kaptam a fellelhetd fizikai-kémiai irodalom, vala-
mint szabadalmak tanulmanyozasat, Gj dsszetétel(i amalgamok modellezését és az
Igéretes amalgamok tesztelését. A konkrét feladatom 5 mg-n4l kevesebb higanyt tar-
talmazd Biln alapt limpa szamitégépes tervezése, modellezése és a legyértott lam-
pak vizsgélata volt (h6kamrds és Ulbricht-gombiis mérésekkel).

Munkam masik részében kiilonb6z6 adalékokkal (Ag, In) kiegészitett, Bi és Sn, Hg
(x=6-12) alapkomponensekbdl [6-7] 4116 amalgam-képz6 anyagmintak, kisérleti 1am-
pdkban torténs alkalmazasat megel$z8 elemi- és fazis-tsszetételi, valamint termo-
analitikai vizsgalatait végeztem el (SEM-EDX, XRD, DSC), azon célbdl, hogy azok
Osszetételét ellendrizzem és dsszehasonlitsam a névleges értékekkel.

[1] Serres, A.W., Taelman, W., J. llum. Eng. Soc., 22 (2} (1993) 40.

[2] Bloem, ], Bouwknegt, A., Wesselink, G.A., J. Ilum. Eng. Soc., 6 (1977) 141.

[3] Lankhorst, M.H.R., Niemann, 1., . Alloy Conzpd., 308 (2000) 280.

[4] Coles, B.R., Merriam, M.E, Fisk, Z., ]. Less Conmmion Metals, 5 (1963) 41.

[5] Dinsdale, A.T,, Forsdyke, G.M., Mucklejohn, S.A., Proc. 9% International Confe-
rence in High Temperature Materials Chemistry, (1997) 44.

[6] Che, G.C., Ellmer, M., Schubert, K., J. Mater. Sci., 26 (1991) 2417.

i7] Nosek, M.V., Semivratova, N.M., Izv. Akad. Nauk §55R Metally, 1 (19703 178.
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On-dioxid nanorészecskék mechanokémiai szintézise és karakierizdldsa

Kozma Gabor, V. évf. kirnyezettudomany
S5ZTE Természettudoményi Kar

Témavezets: Dr. Kukovecz Akos egyetemi adjunktus
5ZTE Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai Tanszék

Az on-dioxid széleskdrii felhasznalésa félvezetd tulajdonsdgénak (szenzorok, nap-
elemek, akkumuldtorok, sth. elGallitasa) kiszonhetd. Jelen munkdnkban az én-
dioxid mechanokémiai, bolygd golyds malomban torténd elGallitdsat végeztiik el,
kiindulasi anyagként NaCl matrixban NayCOs-ot és 5nCly-ot felhaszndlva. A me-
chanokémiai szintézis elénye, hogy olcs6, gyors, nem vegyszerigényes, és a termék
egyszeriien tisztithaté.

Az trléssel készitett SnQO-ot levegtn torténd 2 6ras kalcinalassal 600 °C-on SnO4-
d4 oxidaltuk, majd desztillalt vizes mosassal a s6 matrixot eltdvolitottuk. Az dlta-
lunk alkalmazott reakciokériilmények mellett (120 perces 6rlési id6, 400 rpm fordu-
latszam,; 50 darab 10 mm atmérdjii acélgolyd, 250 mi-es acél Grldedény) a konverzié
SnCly-ra szdmitva 98 % volt. A terméket spektroszkdpias mérésekkel (MID-HIR, UV-
Vis, Raman) és elektronmikroszkopids vizsgalatokkal (transzmisszils és pasztazo
elektronmikroszkép) jellemeztiik. A spektroszképiai mérések az SnQ; jelenlétét, va-
lamint a lehetséges melléktermékek illetve maradék reaktansok hidnyat igazoltik,
mig az elektronmikroszképos felvételekkel a nanorészecskék alakjat, aggregdltsagat,
és azok atlagos atmérdjének hfmérsékletfliggését vizsgaltuk.

A tovébbiakban a folyamat optimalizdldsa céljabol az Srlést véltozd mennyiségii
desztillalt viz hozzdadasaval is elvégeztilk. A vizsgalatok alapjin az Crlés sziiksé-
ges idStartama desztillalt viz jelenlétében jelentSsen csokkenthetd. E mellet a reak-
tansok, valamint a reakcidtérben szerepls anyagok {(viz, CO,, NayCOsy) fizikai dlla-
potanak, illetve ardnyainak véltoztatdsaval vagy jelenlétik kizdrdsaval, az 5nCl, és
NayCOjy reakcidkinetikdjanak értelmezését kezdiiitk meg,.
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Tibbfala szén-nanocsivek szervetlen anyagokkal alkotott kompozitjainak
eldillitisa goly6smalommal

Major Judit, V. évf. vegyész
5ZTE Természettudomanyi Kar

Témavezettk: Dr. Hernddi Kldra egyetemi tandr
SZTE Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai Tanszék

Korbély Barbara doktorandusz hallgat6
SZTE Alkalmazoit &s Kdrnyezeti Kémiai Tanszék

A Szegedi Tudoményegyetem Természettudomanyi Karanak Alkalmazott és Kor-
nyezeti Kémiai Tanszékén mér évek 6ta folynak kutatdsok tobbfald szén nanocsi-
vekkel. A kutatdsok egyik irdnya a nanocsivek szervetlen anyagokkal kontrollalt
moédon térténd beboritasa [1, 2]. Ebbe a kutatasba kapcsolédtam be én is.

Munkdm sordn CVD médszerrel szintetizalt és tisztitott tobbfald szén nanocsivek
{MWNT) feliiletére szervetlen réteg felvitelét kiséreltitk meg golyésmalom (,pul-
verisette 6” tipusti bolygé-monomalom) segitségével, oldészermentes koriilmények
kozoit.

A kisérletek sordn hiarom fajta prekurzort alkalmaztam: tetraetil-ortoszilikatot,
aluminium-izopropilatot, valamint tetraetil-ortotitandtot. Vizsgaltuk az 8rlési ida
{10-240 perc kozott), a golyGszam (10-30), valamint a fordulatszam (100400 fordu-
lat/perc kizitt) valtozdsdnak hatdsét a tobbfald szén nanocsévek feliiletén kialakuls
réteg mindségére. Az Orlés végén a szén nanocsovek feliiletére adszorbeal6dott pre-
kurzort viz hozzdadédsaval hidrolizaltattuk. A kialakult réteget, azaz a mintak szer-
kezetét normal és nagyfelbontdsd transzmisszi6s elektronumikroszképpal vizsgaltuk.

A kisérletek alapjan megallapithatd, hogy goly6smalom segitségével a tobbfald
szén nariocsdvek feliiletére szervetlen réteg vihetd fel, és ezen réteg minGsége fiigg
az alkalmazott kisérleti koriilményektdl.

[1] K. Hernadi, E. Ljubovié, J.W. Seo, L. Forr6, Acta Materialz 51 (2003) 1447-1452
{2] K. Hernadi, E. Couteau, ].W. Seo, L. Forr6, Langmuir 2003, 19, 7026-7029
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Csip6protézis implanticiohoz hasznilatos biomimetikus, csontiiregben
felszivodd dugo kifejlesztése

Rideg Néra, V. évf. vegyész
S5ZTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Tembdcz Etelka egyetemi tandr
S5ZTE Kolloidkémiai Tanszék

Biomimetikus anyagok orvosbiol6giai alkalmazésa igen széleskori. Elindult Ma-
gyarorszagon egy olyan kezdeményezés, melynek célja olyan biomimetikus, fizio-
logias koriilmények kozott felszivodé dugd kifejlesztése, ami forradalmasitand a
csipbprotézis beiiltetését. A biomimetukus dugéval szemben tdmasztott kovetel-
mények: rendelkezzen megfelel mechanikai szilirdsdggal, hfstabilitdssal, illetve a
testnedvek enzimjei képesek legyenek lebontani, a bomlastermékek pedig megfelels
sebességgel szivddjanak fel a csontiiregben.

A kivetelményeket kielégits dugt elallitdsira kitozanbdl, zselatinbél, natroszol-
bél tortént kisérlet. Irodalmi adatok alapjan érdemesnek tfint hialuronsav alapi
dugb kifejlesztésére kisérletet tenni [1]. Mivel a hialuronsav igen draga, feladatom
hialuronat alapt dug6 viselkedésének modellezése volt poliakrilsavval [1]. Az el6-
allitott filmeket vizsgaltam a megadott szempontok alapjan: mechanikai, fiziol6gids
koriilmények kdzotti stabilitds, hotirés. Ezek mellet a dugék reoldgiai jellemzgit
RheoStress RS 150 reométerrel hatdroztam meg, statikus és dinamikus teszteket egy-
arant alkalmazva.

Az eredmények alapjan indokoltnak tfint a mintak tulajdonsdgainak javitdsa: a
mar korabbi, a tanszéken végzett kisérletek soran bevalt hidroxil-apatitot és - az or-
vosi technol6gidban 4ltaldnosan lagyitoként alkalmazott - glicerint hasznaltam.

Megfigyeltem, hogy a filmek a széradds sordn elértek egy optimalis nedvesség-
tartalmat, amelynél megfelelden alkalmazhaték, de hosszabb ideji 4ll4s sordn hasz-
nalhatatlanns valtak. Vizsgalnom kellett, hogy milyen kériilmények biztositjdk az
optimalis tulajdonsdgokat.

Tapasztalataim alapjan, az elallitott filmek kedvezs tulajdonsagtiak, tovabbi vizs-
gilatok elvégzésére érdemesek.

[1] Dillow A. K., Lowman A. M. (Eds): Biomimetic Materials and Design, Biointerfacial
Strategies, Tissue Engineering and Targeted Drug Delivery, Marcel Dekker, New York,
191-193.(2002)
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Hipereldgazssos poli(metil-metakrilat) el6dllitdsa fogtomBanyagkéni
alkalmazott monomerekbi]

Soltész Amilia, IV. évf. vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezeid: Dr. Ivin Béla egyetemi magantanar, tudoményos osztélyvezets
ELTE Szerves Kémiai Tanszék és
MTA KK AKI, Polimer Kémiai és Anyagtudomanyi Osztily

A polimer alapt fogtom8 kompozitok megjelenése 6ta problémit okoz a fogtomés
elkészitése kizben felléps polimerizéciés zsugorodds. Munkam célja ennek a prob-
léménak a megoldésdra irdnyul. Metil-metakrilat és kiilénbozs, eligazdst eredmé-
nyezd, fogtombanyagként alkalmazott bifunkciés monomerek kopolimerizaci6javal
olyan hipereldgazasos polimerek el54llitasat kiséreltem meg, amelyek tartalmaznak
tovabbi polimerizéciora alkalmas kettfs kotéseket, ugyanakkor gélesedés nem lép
fel. Az eltallitott hipereldgazdsos polimerek a megmaradt kettds kitések révén al-
kalmasak lehetnek tovabbi polimerizdciéra, amit a fogban elvégezve el64ll a kivant
térhalé. Ekkor is fellép zsugorodss, de ennek mértéke jelentfsen kisebb, mintha a
monomerb&l dllitjdk el6 a térhalot.

A tudomiényos didkkori kutatdsaim f6 célja elsSsorban az volt, hogy fogtomd
alapanyagok, azaz metil-metakrilat és bifunkciés monomerek kopolimerizécicjsval
elddllithaték-e gélesedés bekovetkezése nélkiil hipereldgazdsos polimerek. A hi-
perelagazasos polimerek elGallitasat kvaziél atomataddsos gydkos polimerizéciés
(ATRP) kéritlmények alkalmazésaval kiséreltem meg.

Metil-metakrildtot polimerizédltam kiilonboz6 bifunkcits komonomerekkel (bisz-
fenol-A-gliceroldt-dimetakrilat, di{etilén-glikol)-dimetakrilat, 1,4-butandiol-dimetak-
rilat), illetve referenciaként azok nélkil (homopolimerizéci6). Az inicidtor rendszer
etil-2-brém-izobutirdtbdl, réz-bromidb6l és bipiridilbs] 4lit. A polimerizaciét argon
atmoszféréban, 90 °C-on végeztem, hdrom 6rés reakciGidGvel.

A termékeket "H-NMR-spektroszkdpidval és gélpermeéci6s kromatografisval ana-
lizaltam. A kapott eredmények alapjan megallapithat6, hogy valamennyi esetben
gélesedés nélkiil hipereldgazdsos polimerek képz&dtek, és a kopolimerizacié ered-
ményeként maradtak a mintdban elreagalatlan ketts kotések a félig beépiilt bifunk-
cios monomerekb8l. Eredményeink azt mutatjak, hogy a vizsgalt fogtomSanyagok
kviziéls atométadasos gyokos kopolimerizacidja alkalmas tovabbi polimerizaci6ra
képes kettds kotéseket tartalmazo hiperelagazasos polimerek el&allitasara.
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Bér- és vanddiumtartalma foszfitiivegek szerkezete

Szalay Zsdfia, V. évf. vegyész
ELTE Természettudoményi Kar

Témavezets: Dr. Rohonczy Janos egyetemi docens
ELTE Kémiai Intézet, Szervetlen Kémiai Tanszék

Az iiveges oxidok alapvetGen olyan oxoanionokbdl éptilnek fel, amelyek egymds-
hoz oxigénhidakon keresztiil kapesol6dnak. A kézponti atom kériil az oxigének sza-
balyosan, tébbnyire tetraéderesen (esetleg sikharomszog csticsain) helyezkednek el,
a hosszitavi szerkezet azonban mégsem kristalyos. Ez azzal magyardzhat6, hogy
az dsszekapesolddé poliéderek egymashoz viszonyitott helyzete valtozd, ennek k-
szonhetfen rendezetlen halé vagy lanc alakul ki.

A foszfatiivegekben egy, két vagy hdrom oxigénhiddal egymashoz kapcsol6dé
foszfatcsoportok alkotnak halot. Eldnyos tulajdonsaguk a szilikatitvegekkel szem-
ben, hogy viszonylag alacsony hémérsékleten széles dsszetétel-tartomanyban ele-
gyednek sokféle, mas haloképz anyaggal, példaul boréttal vagy vanadattal. Ez
olyan mértékd is lehet, hogy a foszfalcsoportok mar csak kiilonalls szigetekként
épiilnek be a borét- vagy vanadathalcba.

Az iiveg tulajdonsigain tovabb valtoztathatunk Gigynevezett hdlémaédositok, azaz
nem héloképzd oxidok hozzaaddsaval. Ezek az oxidhdlé negativ toltését novelik, a
hal6t lanccd depolimerizaljsk. A d-mezd elemei kiilondsen érdekesen viselkedhet-
nek az iivegekben, hiszen oxid4ci6s &llapotuktd! fliggden hiloképzs vagy -modositd
szerepet is betdlthetnek. [ két szerep nem vélaszthat( el élesen, mivel az olvasztas
soran, magas hmérsékleten az oxigénvesztést nem lehet megakaddlyozni.

A dolgozatban olyan tivegekkel foglalkoztunk, amelyek foszfst, borédt és vana-
dét hal6képz6t, valamint natrium hilomadositét tartalmaznak. Ezeket olvasztds-
sal allitottuk el6 és szerkezetiiket szilard fazisa *'P, 1B, 51V, 2*Na NMR, valamint
Raman-spektroszképiaval vizsgéltuk. A mérések eredménye alapjan a haléképzok
szerepére lehetett kovetkeztetni. A vanadiumtartalm iivegek szine a V** tartalom-
t6l fiigglen valtozo, amire hatdssal van a boértartalom is. Ennek vizsgélatara a szines
iivegek V*+/V redox-ardnyat is meghataroztuk.
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Kinglinboronsavak el@allitasa

Boginyi Borbéla, V. évi. biolégia-kémia
Ubichem Kutaté Kit., ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezettk: Dr. Kdmin Judit okleveles vegyész
Ubichem Kutaté Kft.
Dr. Kotschy Andris egyetemni docens
ELTE Szervetlen Kémiai Tanszék

Az aromds boronsavak szintetikus szempontbdl igen jelents és tovabbalakithaté
egységek. A nitrogéntartalmi heteroaromas vegyliletek kzott azonban meglepfen
kevés szarmazékuk ismert, a kinolinvazas boronsavak és észtereik kéziil pedig csak

néhany taldlhatt meg az irodalomban, kereskedelmi forgalomban azonban ezek sermn

kaphatok. Ennek oka els@sorban az, hogy ezen vegyiiletek eldllitdsa a boronsavak
klasszikus szintézisével nehezen végezhet( el.{1] (1. sbra)

s
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3
= n-BuLi, bx Mg ¥ iPrigX. ¢ B{O#r),, HC, o2, 3-demet@butin-2 3-dicl

1.abra

Az utébbi években a boronsavak pinakolésztereinek kozvetlen el$allitdsara egy-
szer(i, palladium katalizdlta médszert dolgoztak ki, bisz(pinakoldto)dibordn reagens
felhasznélasaval[2]. Munkdnk sordn szeretnénk a kinolinkoronsav pinakolészterei-
nek lehetséges izomerjeit eltdllitani a fent emlitett médszer segitségével. (2. 4bra)

= ol e
1 5
2. dbra
[1] Li, W, Nelson, D.P, Jenser, M.S., Hoerrner, S.R., Cai, D., Larsen, R.D., Reider,
FJl., J. Org. Chem., 67 (15), 5394-5397 (2002)
[2] Miyaura, N., Suzuki, A., Chem. Rew., 95 {7), 2457-2483 (1995)
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Szubsztitudlt kumarinok szintézise szildrd savas katalizatorok és mikrohulldmna
besugirzés hatdsédra

Daru Janos, . évi. kémia (BSc¢)
ELTE Természettudomanyi Kar, KDOSZ

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

A kumarinok és szdrmazékaik fontos vegyiiletek a szintetikus szerves kémikus
kezében, konnyfi tovébbalakitasi lehetdségeik miatt. Nagy szdmban fordulnak el a
természetben, ugyanakkor szdmos kumarinvizat tartalmazé vegyiilet bicl6giai ak-
tivitdssal rendelkezik, alkalmaznak a gyégyszerkémiai, agrokémiai iparban.

A kumarinok szintézisére szamos eljards ismert. Egyik haszndlatos eljaras, az
tgynevezett Pechmann-reakeié fenolokbél és g-oxokarbonsav észterekbdl indul ki.

R oH o R o__0
+  CHy—C—CH;—COHt —»
o o

R=0H,0CH;, CH; CH,

A hagyoményos eljdrdsckban katalizatorként altaldban kénsavat, foszforpentoxi-
dot, foszforoxikloridot, cink kloridot haszndlnak, amelyek eltdvolitdsa a reskcit-
elegybfl tobbletmunkat kivan, nem beszélve ezen anyagok korroziv tulajdonsdga-
ir6], melléktermékképz® hatdsar6l. Ujabban a savas katalizissel végbemend folya-
matokban katalizatorként egyre gyakrabban alkalmazzak a szilard savakat, amelyek
eltavolitdsa a reakcidelegybdl egyszerti sziiréssel megoldhaté, és sok esetben regene-
réléssal tjra hasznalatba vihetdk. Ilyen kisérletek torténtek mar a Pechmann-reakci6
kivitelezésében is. '

Célkitlizésem volt, hogy az hallgatéi laboratériumi gyakorlatok sordn, konnyedén
kivitelezhetd eljdrast dolgozzak ki a szubsztitudlt kumarinok elGéllitédsara, illetve,
hogy megéllapitsam az e célnak megfeleld reaktansokat és reakcidkoriilményeket.

Szubsztitualt fenolok és acetecetészter dgynevezett Pechmann reakciGja - ami a
szubsztitudlt kumarinok el84llitdsdnak egyik lehetséges filja- esetében vizsgaltam a
szildrd savas katalizdtorok felhasznaldsi lehet8ségét olddszeres kdzegben hagyoms-
nyos hokizléssel és mikrohulldmi aktivaladssal.
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Diaminoferrocén-szdrmazékok

Kidrolyi Benedek Imre, IIL. évf. vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Csonka Istvén tudomanyos munkatars
ELTE Fizikai Fémorganikus Kémia Laborat6rium

A tudomiényos didkkori munkéam célja az 1,1’-diamino-ferocénhez vezetd tj, biz-
tonsdgosabb reakcidutak kidolgozasa volt. Ennek oka az, hogy az elmilt egy-két 6v-
tizedben tobb katalizatorrendszer irdnt is megndtt az érdekl&dés, melyekben alkal-
mazhaté lenne a célvegyiilet. Olyan vonzd tulajdonsagokkal bir ez a molekula, mint
a redox-aktivitds, a prokiralitds és a specidlisan flexibilis szerkezet, ami a reakcic-
centrumként szolgdld killonbozs méreti fématomok koordingldsakor igen hasznos
lehet. Az 1,1'-diamino-ferrocént mind a mai napig tobb 1lépésben, robbandsveszé-
lyes azid-vegyiileteken keresztiil 4llitjak eld. Amennyiben az 1,1’-diamino-ferrocén
eltallitésara Gj, egyszerfibb méd nyilik, akkor a molekula és szarmazékai hasonlé
karriert futhatnak be fémorganikus ligandumként, mint az 1,1-bisz(difenilfoszfing)-
ferrocén.

Megkiséreltem a ferrocén-dikarbonsav Curtius-lebontését kiilénbdz8 alkohaolok-
kal végzett reakcitkkal savazidon keresztiil, és egy modositott Gabriel-szintézist is
végrehajtottam. Az elmdlt egy évtized kémiai eredményeit is felhaszndltam, tob-
bek kozott alkalmaztam palladium-katalizalt Buchwald-Hartwig keresztkapcsolast
és réz(I)-katalizalt Ullmann-kapcsolést annak érdekében, hogy 1,1°-dibenzilamino-
ferrocént éllitsak elt, amely reményeim szerint hidrogenolizissel 4talakithat6 a cél-
vegyiiletté, illetve sajat maga is érdekes ligandum lehet. Végiil megprobaltam a
ma bevettnek mondhatd, ferrocén-diazidon 4t vezetf szintetikus tton is elﬁélhtam a
1,1"-diamino-ferrocént.

Az eredmények alapjan kijelenthets, hogy nem véletlenii] nem tudtak kifejlesz-
teni eddig egy joval hatékonyabb eljdrdst az 1,1°-diamino-ferrocén elGallitdsara. Min-
den alkalmazott eljirds vagy egydltaldn nem, vagy csak minim4lis mértékben adta
a vegyulet prekurzordt, vagy a célterméket. Ennek cka: a molekula térbelileg igen
kiterjedt, ami szterikusan nem kedvezd egyes atmenetifém-katalizalt kapcsoldsi re-
akcioknak. Tébb esetben a diszubsztitticid okozott problémaét: a két Cp-gyiiriin l6v
csoportok egymdssal reakcidba lépve hidsitottak meg a lervezett szintézist.

A kisérletek megnyugtatd tapasztalata viszont, hogy az eddigiek sordn az 1,1'-
diazido-ferrocén oldatfézisban stabilnak mutatkozott, gy valészintileg érdemes ezen
az elsd pillantasra veszélyesnek tiing titon folytatni a munkat.
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Fotokrom kalix{4i(azakoronajéter ionoforok elgallitasa és spektrofotometrids
vizsgilata

Kerekes Péter Gerg®, V. évf. vegyészmérnok
BME Vegyészmérniki és Biomérnoki Kar

Témavezettk: Dr. Griin Alajos adjunktus
BME Szerves Kémiai Technoldgia Tanszék

Dr. Bitter Istvdn egyetemi tandr
BME Szerves Kémiai Technolégia Tanszék

Tudomanyos didkkéri munkdm sordn fotokrom kalix[4](azakorona)éter ionofo-
rok el6allitasaval, és komplexképzésiik UV-VIS spektroszképiaval torténs tanulmaé-
nyozdsdval foglalkoztam. Az dltalam tanulményozott szintelen spiropirdn csoport
UV besugdrzas, vagy komplexképzés hatdsdra, sotétben reverzibilisen atalakul a szi-
nes merocianin form4va.

Ezt a fotokrom csoportot épitettem be a kénikus és 1,3-alterndlé konformaciéji
kalix-azakorona alapvézba. Az ionok felenlétében végzett spektrofotometrids vizs-
galatokbdl megdllapitottuk, hogy mig az alkalifém ionck nem valtottak ki jelentt-
sebb izomeriziciot, addig az alkalifoldfém ionok hatdsdra Gij, a merocianin forméra
jellemzé maximumok jelentek meg a spektrumban, Meghatdroztam a szinesedési fo-
lyamat kinetikai alland6it. Atmeneti- és nehézfémionokkal (Zn2*, Cu®t, Pb2t, Agh)
végzett méréseink sordn azt tapasztaltuk, hogy ezek az ionok is nagymértékben be-
folydsoltdk a spektrumot. A méréseim alapjén a kénikus konformaciéji molekuldk
(1a-c) altaliban nagyobb izomerizaciét mutattak, mint az 1,3-alternalé (2a,c) konfor-
macidjiak.

la< (n,m=1,2) 2a(rl) 2e(=2)
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Szilikdba zirt szulfonsav funkcids csoporttal médositott ioros folyadék
felhasznldsa szerves szintézisekben

Kiss Ferenc, V. évi. vegyész
5ZTE Természettudoményi Kar

Témavezets: Dr. Molnar Arp4d egyetemi tanr
S5ZTE Szerves Kémial Tanszék

Az ionos folyadékok az utdbbi évtizedekben tiintek fel, és jelentGs kutatdsok csak
2000-t6] kezdve torténtek tulajdonségaik felderitésére. Az ionos folyadékoknak rend-
kiviil sok kedvezd tulajdonsdguk van, pl. a kdrnyezetre nem karosak. Talan legfon-
tosabb tulajdonsdguk mégis az, hogy szamtalan szerves kémiai reakcio kitfing katali-
zatorai, ugyanakkor t8bbnyire tijra felhaszndlhatdk. Az dltalunk hasznalt Brensted-
savas ionos folyadék az N-butil-N'-(butdn-4'-szulfonsav)}-imidazolium-trifluorme-
tanszulfonat, amit dnmagéban és szilikaba z4rt (10 és 40 %-os tartalmi) valtozatban
is vizsgdltuk. A tiszta ionos folyadékot kétféle reakcidban vizsgaltuk: -

a.) Toluol Friedel-Crafts-alkilezése benzil-alkohollal: A més katalizdtorokkal érékig
torténd refluxaltatdssal szemben a reakc6 szobahfmérsékleien szinte pillanatsze-
riien lezajlott.

b.) Benzol alkilezése dodec-1-énnel: 24 6ra refluxdlds utan a kiinduldsi anyagok el-
tlintek, és a reakciéban jo (80 % f6lotti) hozammal a nem eldgazd szdrmazékok ke-
letkeztek.

A szilikéba zart folyadékkal az aldbbi reakcidt teszteltiik:

1.) Toluol alkilezése benzil-alkohollal: Néhany 6ra alatt teljes atalakulds volt megfi-
gyelhetd refluxh6mérsékleten. A masik alkilezési folyamatra ez az anyag nem alkal-
mas, nem sikertilt kimutatnunk dedecilbenzolt tébb napos reakeié utan sem.

2.) Tetrahidropiranil-éterek képzése és a védbcsoport eltdvolitdsa: A kozismert reak-
ciéban alkoholt és dihidropirdnt reagédltatva THP-étert kapunk. Legyen sz6 alifds,
aliciklusos vagy aromas alkoholokrdl, a reakcid minden esetben 1 éran beliil befeje-
z3ditt. A védtesoport eltévolitasa kissé hosszabb reakcidid6kkel ugyancsak sikeres
volt.

3.) Aldehidek dincetdttd alakitdsa: A kilonféle aromds és alifas aldehidekkel elvég-
zett reakcidban gyors dtalakulds (15-30 min) utan kitéing (~ 90 %) hozamokat sikeriilt
elérntink.

Kitind eredményeket kaptunk a katalizdtorok tjrafelhasznéldsara vonatkozdan
is.
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Szteroid-ketongk kemoszelektiv hidrogénezési reakciéi Ru-komplexeken

Madicsi Raména, IV. évf. vegyész
SZTE Természettudomanyi Kar

TémavezetSk: Dr. Zsigmond Agnes egyetemi docens
SZTE Szetrves Kémiai Tanszék
Dr. Wilfling Janos egyetemi docens
SZTE Szerves Kémiai Tanszék

A dolgozat {6 témdja a fent emlitett kemoszelektiv hidrogénezési reakcié kiter-
jesztése volt, o, S-telitetlen ketonokra. Kiindulasi anyagként egy nagy gyakorlati je-
lentBséggel bird vegyiilet csaldd, a szteroid-ketonok kertiltek felhasznaldsra.

A szelektiv szintézisek megvaldsitasara szolgdlé atmenetifém-komplexek egy ré-
sze kereskedelmi forgalomban kaphatéd, de meglehetfsen dragék, ezért csak olyan
értékes termékek elGéllitdsara alkalmazhatok, amelyeknél a katalizitor 4ra beépit-
hetd a termékek drdba. Ezért nagyon fontos, hogy a katalizatorl a reakcid utdn
vissza tudjuk nyerni és ismételten fel tudjuk hasznéalni. A dolgozatban ismertetett
kisérletek soran két homogén - a [RuCly(PPhg)s] és a [RuCl,(TPPMS), ], - komplex és
ezen katalizétorok heterogenizalt viltozatatai keriiltek tesztelésre. A két kiindulasi
anyagom; az Osztron-3-metiléter ill. a tesztoszteron-fenil-propionat volt, amelyek-
nek C=0 kotése a kordbban bdzikusnak nevezett reakcickoriilmények kozitt hidro-
génezddott, és a megfeleld alkohol két epimerje keletkezett. A katalizatorck jellem-
zése FT-IR spektroszkopidval, a reakcié analizdlasa TLC-vel és HPL.C-vel, a reakcid
kemoszelektivitdsdnak bizonyitdsa NMR-el tortént.

Homogeén és a heterogenizalt katalizator szelektivitdsat dsszehasonlitva érdekes
szelektivitas valtozas figyelhetd meg. Osztron-3-metiléternél az a-epimer a nagyobb
mennyiségben képzHdd termék a heterogenizalt katalizitorokon, mig homogén ko-
zegben a p-epimer a fGtermék. A tesztoszteron-fenil-propionat esetében a
RuCly(PPhg); a 8-OH csoport, a RuCly(TPPMS), az a- és a S-OH csoport keletkezését
egyarant katalizdlta, majdnem azonos mértékben. Ez a megfigyelés a heterogeniz4lt
mintdkra is igaz.
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Alterndlé kiralitist S-peptid homooligomerek szintézise és szerkezetvizsgilata
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SZTE Gydgyszerésztudomanyi Kar
TémavezetSk: Dr. Martinek Tamds egyetemi adjunktus

5ZTE Gy6gyszerkémiai Intézet

Dr. Hetényi Anasztizia tudomanyos segédmunkatdrs
SZTE Gyégyszerkémiai Intézet

Dr. Fillop Ferenc tanszékvezetd egyeterni tandr

SZTE Gybgyszerkémiai Intézet

A [-peptidek szerkezetileg kozeli rokonsagban dllnak az o-peptidekkel, H-hidak
altal stabilizalt szabdlyos masodlagos szerkezeteket alakitanak ki. Fontossagukat
a novekvd szamfi farmakologiai alkalmazasok jelentik. Aliciklusos oldallanca 8-
aminosavakbo6l iddig csak homokiralis oligomereket hoztak léire. A transz-aminocik-
lopenténkarbonsav (transz-ACPC) homooligomerei 12-hélixet, [1} mig a cisz-amino-
ciklopentdnkarbonsav (cisz-ACPC) homooligomerei 6-szalat alkottak. [2]

Célkitlizésiinknek megfeleléen a vizsgalt alterndld kiralitasd transz-ACPC és cisz-
ACPC homooligomereket szildrd fizison Boc-kémidval szintetizaltuk. A masodla-
gos szerkezeteket NMR, ECD és VCD mérésekkel, az asszociaciot a homokiralis oli-
gomerekhez hasonléan TEM felvételekkel vizsgaltuk, [3] melyek éredményét mole-
kulamodellezéssel és ab initio kvantumkémiai szamoldsokkal tamasztottuk al4.

Az alterndld kiralitdsd cisz-ACPC homooligomer 10/12-hélixet {la. abra), mig
a transz-ACPC-b6] felépftett alternalé kiralitdsd homooligomer poléris szdlat hoz
létre, mely nanostruktiralt fibrillumaokat alkot (1b. dbra).

1. abra. (a} 10/12 hélix és (b} poldris szal asszocidcidjat bizonyitd TEM felvétel

[1] Appella, D. H., Christianson, L. A., Klein, D. A., Richards, M. R, Powell, D. R,,
Gellman, S. H., J. Am. Chem. Soc., 121, 7574-7581 (1999)

[2] Martinek, T. A., Toth, G. K., Vass, E., Hellgsi, M., Fiildp, B, Angew. Chem., Int. Ed.,
41, 1718-1721 (2002)

{3] Martinek, T. A.; Hetényi, A.; Fiilop, L.; Mandity, . M,; Téth, G. K.; Dékény, L;
Fulop, F. Angew. Chem., Int. Ed. (2006) (DOI: 10.1002/anie.200504158})
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Katalitikus kondenzéicids reakciék vizes kzegben &s kétfézisa rendszerekben

Nagy Csilla Enikd, V. évf. vegyész
DE Természettudominyi Kar

TémavezetSk: Dr. Job Ferenc egyeterni tanar
DE Fizikai Kémiai Tanszék
Papp Gébor tudomanyos segédmunkatirs
DE Fizikai Kémiai Tanszék

Az iparban és az alap kémiai kutatasban is jelentSs szerepet jatszanak az Ggyne-
vezett kondenzéciés reakcidk, melyeknek tobb tipusat kiilonboztetjiik meg. Egyik
tipusa a Knoevenagel kondenzécid, amely aldehidek, ritkabban ketonok reakciGja
olyan anyagokkal, amelyek kellé reakciokészségii, lazitott hidrogén atomokat tar-
talmaznak.

Yadav és munkatérsai eredményes Knoevenagel kondenzaciot hajtottak végre tri-
fenil-foszfin (PPh3) katalizator segitségével. [1]. Az irodalomban lefrtak alapjan éna
trifenil-foszfin vizoldhato analdgjat a meta-szulfondtofenil-difenil-foszfint (nmtppins)
alkalmaztam. Murahashi és munkatdrsai [RulHy(PPhs)s) katalizatort talaltsk a leg-
eredményesebbnek. [2].

Vizkilépéssel lejatsz6d6 Knoevenagel kondenzaciés reakcidkat tanulmanyoztam
vizes kdzegben ¢s kétfazist rendszerekben. Azonos reakcié koriilmények mellett
kiilonboz6 vizoldhat6 katalizatorok alkalmazésdval hajtottam végre a benzaldehid
&5 cidnecetsav-etilészter kdzott kondenzaciot.

A kondenzaciés reakcié mellett mellékreakcidk is lejatszadtak, mind a kiindulasi
észter, mind a termdk észter hidrolizalt. Az alkalmazott kétfdzist reakcidelegyben
sem a hdmérséklet emelése, sem a savkoncentrdcid nivelése nincs jelentfs hatdssal
a hidrolizisre. A reakcié kivitelezéséhez hasznalt katalizatorok mindegyike katali-
zélja az észter hidrolizisét, azonban [RuCl(mtppms),] estén a ligandum egyszeres
feleslegét alkalmazva némileg visszaszorithatjuk ezt a hatést.

Végrehajtottam a [RuCly(mtppms), |» reakcidjat molekularis hidrogénnel vizes ko-
zeghen, illetve megvizsgéltam a kialakulé [HaRu(mtppms)s] kolesonhatdsat cian-
ecetsav-etilészterrel. 'H NMR mérések és irodalmi analogidk alapjn azonosftot-
tam a [RuH(NCCH;COOEt)(ntppms)s] jelét. Hasonl6an a nem-szulfonalt trifenil-
foszfint tartalmaz6 Ru-dihidridhez a szulfonalt trifenil-foszfint tartalmaz6 Ru-dihid-
ridb6l is kialakul egy katalitikusan aktfv, Ru-monohidrid jelleg{i stmeneti termék.

[1]]. 5. Yadav, B. V. 5. Reddy, A. K. Basak, B. Visali, A. V. Narsaiah, K. Nagaiagh Eur.
|. Org.Chem., (2004} 546-551

[2] 5-I. Murahashi, T. Naota, H. Taki, M. Mizuno, H. Takaya, 5. Komiya, Y. Mizuhe,
N. Oyasato, M. Hiraoka, M. Hirano, A. Fukuoka f. Am. Chem. Soc., (1995), 117,
12436-12451
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Heparin oligoszacharidok szintézise: 4, hatékony médszer iduronsav
tioglikozidok segitségével

Osztrovszky Gybrgyi, V. évi. vegyészmérnok
BME Vegyészmérnoki Kax

Témavezettk: Dr. Filigedi Péter tudomanyos osztalyvezetd
MTA KK BKI Széhidratkémiai Osztaly

Tataj Janos tudomanyos segédmunkatdrs
MTA KK BKI Széhidratkémiai Osztily

A heparin-fehérje kdlcsonhatdsok tanulmanyozaséhoz elengedhetetlen homogén
szerkezet{i heparin oligoszacharidok szintézisére kutatécsoportunkban ortogonilis
védbesoportok haszndlatdn alapuié szintézisstratégiat delgoztak ki. Ebben a straté-
gidban azokba a pozicidkba amelyek a végtermékekben szulfat csoportokat tartal-
mazhatnak, egyméstdl fiiggetleniil szelektiven eltdvolithaté véd&csoportokat alkal-
maznak.

Bekapcesolddva az Osztalyon folyé kutatémunkéba a szintézisstratégidnkhoz el-
engedhetetlen 3 L-idurconsav tioglikozid donor el84llitasara ¢j, hatékony modszert
dolgoztunk ki. A kulcsvegyiilet szintézisét az 11,6-anhidro szdrmazék sztereospeci-
fikus tiolizisén keresztiil valésitottuk meg. Megmutattuk, hogy a nagy mennyiség-
ben szintetizalt 3 tioglikozid az irodalomban kozoltekkel ellentétben j6l hasznalhatd
glikozil donorként, igy kivald termeléssel adja a 4 védett diszacharidot. E vegyiilet-
b6l iehetség van az R1, R2 és R3 csoportok valamennyi lehetséges permutécigjanak
megfelels heparin oligoszacharid (5} el8allitasara.

Ph Ph Fh
Acty AcQ [of w0 clASf a |Bn _—
Bn0 (BUO;C el N e
OhAc OA:  OAc OBn OBz
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oH  oR R =Hvagy S05°
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Suzuki-kapcsoids ferrocénszdrmazékokon

Szinyegi Zoltin, II1. évf. vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Csonka Istvin tudomanyos munkatars
ELTE Fizikai Fémorganikus Kémia Laboratorium

Tudomanyos didkkori munkdm célja annak vizsgélata volt, hogy ferrocén-boron-
savakbél és ferrocén-boronsav-szarmazékokbdl hogyan lehetséges Suzuki-kapcsolas
segitségével Gj szén-szén kotést tartalmazd szubsztitualt ferrocénszarmazékokat el-
llitani. Ennek jelentGsége az, hogy a ferrocénszarmazékok széleskoriien alkalmaz-
hatd, kiilonleges tulajdonsdgokkal rendelkezd vegyiiletek. Felhasznalasi teriiletiitk
a gyégyszer-, és biokémiatdl kezdve a kiilonleges polimerekig, és katalizdtorokig
igen véltozatos, ezért indokolt olyan eljardsok kidolgozasa, amelyek segitségével
kénnyebben, olcsébban, és minél szelektivebben 4llithatdk eld. A Suzuki-kapesolasra
&piild szintézisek dGnmagukban is olyan teriiletet képeznek a preparativ kémidn be-
lil, amelyet szintén széleskor(i alkalmazhatésdg jellemez. A reakcid sztereoszelektiv,
j6 hatasfokkal végezhetd nagy méretekben is, konny(i a melléktermék elvalasztasa.
A két téma kozos jellemzdje, hogy nagy gyakorlati jelentGséggel birs vegyliletek els-
allitdssban jatszanak szerepet, emiatt is érdemes a kettSt dsszekapesolni. A téma
irodalmi 4ttekintése példakat szolgaltat az elébbi allitasok aldtamasztdséra.

A kutatas f6 irdnyvonala a boratészterek alkalmazhatdsdga a kapcsoldsi reakci-
6ban. Mivel a boronsavak kapcsoldsa is igényli bizonyos segédanyag (erSs bézis)
jelenlétét, nem nyilvénvald, hogy az észterek, amelyekben a katalizdtorra transzme-
tallalods szerves csoport nukleofilitdsa gyengébb, mint a deprotendlt boronsavak-
ban, haszndlhaték lennének a Suzuki-kapcsolds koriilményei kozott. Ennek felderf-
tése volt az egyik fontos cél. Ha sikeriilhet a boratészterek felhaszndldsa a kapcsol4s
kiinduldsi anyagaiként, akkor azzal id6t, és anyagot lehet megtakaritani, mivel dlta-
liban magukat a boronsavakat is a boratésztereken keresztiil allitjuk eld.

Az dltalam végzett kisérleti munkét ismertet§ leirdsban szerepel a ferrocén bor-
szarmazékainak sikeres eldallitdsa, ennek mfiszeres analitikai igazoldsdval. A kisér-
leti rész tovabba beszamol az eldallitott ferrocénszarmazékaok sikeres Suzuki-kapeso-
lasdrol, aldtdmasztva tomegspekiroszkopids mérésekkel. A reakcidk sikeres kivite-
lezése igazolja, hogy a kitfizott cél megvalGsithat, ezért van értelme az ilyen irdnyd
tovdbbi kutatdsoknak. Lehetséges az alkalmazott kapcsoldsi médszerek hasznalata
a ferrocén bérvegyiileteinek atalakitdsara, tovdbbfejleszthetdk a felhasznalt médsze-
rek jobb eredmény elérése érdekében.
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Fenotiazin tartalmd 5,10,15,20-tetraaril porfirinek el84llitisa
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Témavezett: Dr. Lovdsz Tamds egyetemi tandrsegéd
BBTE Szerves Kémiai Tanszék

A porfirinek fontos szerepet toltenek be a biol6giai folyamatokban, alapvazat ké-
pezik a heteroproteideknek (hem), klorofillnak, B-12 vitaminnak és kilsnbozs enzi-
meknek (oxiddz, kataldz). Aporfirinek gyakorlati alkalmazasai biokémiai szerepii-
kin alapszik: a kirdlis fémporfirinek regioszelektiv, enantioszelektiv folyamatokat
katalizdlnak, fényelnyeld tulajdonsigaik felhasznalhat6k a rak elleni fotodinamikus
terapia kifejlesztésében. Jelentdsebb alkalmazast teriiletei kizé tartoznak a napcellak
készitése, valamint a mesterséges fotoszintézis modellezése [1].

Altaldnos médszer mezo-tetraaril porfirinek el64llftasira: pirrol és aromds vagy
alifds aldehid kondenzécidja. Az aldehid és a pirrel kozti stalakulds tobblépéses
folyamat, ami kondenzéaci6t és ezt kovetd oxidaciét tartalmaz [2].

Kutatdsaim sordn egyszer(i és fenotiazin tartalnt: fegyes tetraaril porfirineket 4l-
litottam el tobb médszer felhasznaldsival. A keletkezett vegyiileteket oszlopkro-
matogréfidval tisztitottam.

[1] Yfrach, 5., Lidell, G., Hung, P. A., Moore, A. L., Nature, 385, 239-241 (1997)
{2] Lindsey, J. 5., Wagner, R. W_, . Org. Chem., 828-836 (1989)
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Vas(I1)-oxalét tartalmd vezetd polimerek elddllitisa és jellemzése

Bencsik Gdbor, V. évi. vegyész
S5ZTE Természettudomanyi Kar

Témavezett: Dr. Visy Csaba tanszékvezet§ egyetemi tandr
SZTE Fizikai Kémiai Tanszék

A kompozit anyagok vizsgélata egy dinamikusan fefldd6 kutatési teriilet. A szer-
ves vezetd polimerekb] szarmaztatott dsszetett anyagok irant fokezddé érdekls-
dés nyilvinul meg. Ennek hatterében az all, hogy az elekiromosan vezet§ polimer
matrixiba beépitett egyéb részecskék sajatsdgai 6tvizbdnek a hordozééval, és olyan
Osszetett anyagok alakithatdk ki, melyek specidlis elektrodként térténd alkalmazssat
igéretesek.

A vas(lil}-oxalat fotokatalitikus tulajdonsdga miatt keriilt az érdekl6dés kozép-
pontjdba. Egy kézelmiltban lefrt eljdrds szerint a polianilinba hidrogén-peroxid
adagolasa mellett beépitett vas-oxaldt komplex a kompozit vizsgdlata alapjan ve-
gyes vegyértékii vas-ionokat tartalmazhat [1]. Ezen eljarast alkalmaztuk poli(3-oktil-
tiofén) és polipirrol esetében, tanulmanyozva a hidrogén-peroxid mennyiségének
hatésat. Vizsgdlatainkat kiegészitettiik a vas-oxalat tartalma polipirrol kompozit in
situ elektrokémiai elBallftasaval is. A mintikat elemanalizissel, FTIR spektroszké-
pidval, négypontos vezetésméréses modszerrel, réntgendiffrakciéval és Mssbauer
spektroszkopidval vizsgdltuk.

Jéllehet mintdink vastartalma a kimutathatésdgi hatdr koriil mozgott, és direkt
bizonyitékot sem az ICP-AAS, sem az infravords spektroszkdpias vizsgélatok nem
szolgdltattak, a hordozd polimer sajatsdgainak valtozdsdt mind a rontgendiffrakcios,
mind a véltéarama impedancia, mind indirekt IR vizsgélati eredményei jelezték. Po-
lipirrol esetén a rontgendiffrakci6 alapjdn a vastartalma kompornens jelenlétét két
cstics megjelenése mutatta, a pelitiofén-szdrmazék esetében a hordozé polimer ré-
teges szerkezetére utald csticsok gyengliltek a kompozitban. Feltételezhetf ez alap-
jan, hogy az oktil-tiofén lancok rovididva és hosszabbtdwii kilesinhatasait egyarant
gyengiteite a beéplls szervetlen komponens. Ezt a kdvetkeztetést ersitették meg
a négypontos vezetésmérés eredményei is, melyek a lancok kozotti kblesdnhatasok
gyengitésének a vezetés cstkkenésében megnyilvanuld hatdsat mutattdk. A min-
tdk folyamatban 1év6 Mossbauer-spektroszkdpids vizsgilatinak eredményei vérha-
toan kiegészitik a kompozitok tulajdonsigainak és val6szinfi dsszetételének telje-
sebb megismerését.

(1] R. Mathur, D. R. Sharma, S. R. Vadera, N. Kumar, Acta Mater., 49, 181-187 (2001}
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A tioszulfit ion vizes oldatban mért UV-spektruminak érielmezése
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5ZTE Fizikai Kémia Tanszék

TDK munkam el6tt a Fe(TH)-S,0%~ kinetikai vizsgalatival kezdtem foglalkozni.
A kisérletek soran kiderilt, hogy a rendszer nem vizsgalhaté eredményesen a tio-
szulfat protondlédasi dllandéinak ismerete nélkiil. Ezen dllandék meghatdrozasat
téjékoz6do jellegli mérésekkel kezdtem, melyeknek célja a hidrogén- és a tioszul-
fat ion azon koncentriciétartomanyénak meghatarozasa volt, amelyben egy percen
beliil nincs kénkivélas. Azonban azt tapasztaltam, hogy csak higitds hatdsara expo-
nencidlisan valtozik a tioszulfat oldat elnyelése, akdr 0,1 abszorbancia egységet is
néhany percen beliil. Megprébaltam a jelenséget megsziintetni: kicseréltem a vegy-
szereket, az olddszert, mas megvilagftasi id6t alkalmaztam, mind a savat, mind az
ionerGsség bedllito sot elhagytam, de ugyanazt az exponencialis lefutast kaptam. A
jelenség akkor szlint meg, amikor 0,1 °C pontossaggal el6termosztaltam az dsszedn-
tendt oldatokat. Tovabbi vizsgdlatok azt is megmutattdk, hogy a folyamat gyors,
a tapasztalt exponencidlis lefutds a termosztat teljesitményéts] fiiggott. Ezek utdn
higitdsi sort készitettern tioszulfatbél a 0,01-0,0004 M-os tartomanyban és mértem az
oldatok spektrumat. A mért abszorbanciak tokéletesen kévették a Lambert-Beer tor-
vényt, igy asszocidtum képztdése kizarhatd.

Tovébbi értékeléshez mértem a szinképeket 12 és 83°C kozitt. Jelentds valto-
z&st tapasztaltam, pl. 266 nm-en az abszorbancia 0,2-r6l (,9-re valtozott. Egy adott
hémérsékletre visszaallva a szinképek reprodukalhatok. Ezek a kisérleti tények egy-
értelmilen mutatjdk, hogy egy gyors, P = Q sémaval megadhat6 folyamatrél van
sz6. Alkalmas illesztéssel megallapitottuk a folyamat entalpia és entrépia valtozasat:
AH~22 k] /mol AS~50]/(Kmol). Ezekbdl arra lehet kdvetkeztetni, hogy hidrogén
hid kitések atrendeztdésérd] van sz6.

A jelenség okdnak megismerésére kiilonbszs hémérsékleteken megmértiik a tio-
szulfat oldat Raman spektrum4t. A spektrumok kdzott egyaltalan nem volt kiilsnb-
ség, a tioszulfat ion szerkezete a h§mérséklet ndvelésével nem valtozik. Termoara-
litikai méréseket is végeziink, amelyek soran kideriilt hogy <90 °C -ig egy endoterm
folyamat jatszodik le, amely a tomegveszteséghbtl szamolva két kristalyviz elveszté-
sét jelenti, igy a legvalészin{ibb folyamat a tioszulfat ion hidratburkanak valtozasa.

TDK munkdm egy példa lehet arra, hogy egyszerii UV-Vis mérésekkel egy ion ko-
ordinici6s szférdja mddosuldsinak entalpia és entropia valtozdsa meghatdrozhato.
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Folyadék-folyadék-folyadék fazisegyenstilyi szamitdsok
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BME Analizis Tanszék

Az iparban a hulladé¢k oldészerelegyek, melyek gyakran két, s6t harom folya-
dékfazist képeznek, regeneraldsat tobbnyire extrakcitval és desztillacioval végzik.
E folyamatok tervezése és modellezése megkoveteli a fazisegyensiilyok pontos le-
irdsat és szamitisat. A fazisok szamit csak a szamitdsok soran lehet meghatéirozni
az adott Osszetétel(i elegyre. Az elmult évtizedben az izoterm f4zisegyens(lyi prob-
lémak numerikus megoldasat tobben is tanulmanyoztak ([1], [2], [3]). A kezdeti
értékek megfelelGen pontos becslése minden esetben kulcsfontossagu.

Lucia és munkatdrsai [2] a problémit a dimenziémernites szabadentalpia (G/RT)
minimalizéldsaként tekintették, és 4ltalanos algoritmust javasoltak a tobbfdzisa fo-
lyadék-egyensalyi szamitdsokra, melynek a f& elemei a kivetkezsk:

- azalproblémdk (LE, LLE, LLLE) egymast kovetd megoldésa, amig el nem érjiik
G/RT globalis minimumait,

- minden részlegesen elegyed® komponenspar megtalalisa kettds érintd sikok
meghatédrozdsdnak segitségével, és egy domindns nemelegyedd par kivalasz-
tasa,

— kezdeti értékek generdlasa a kivetkez8 alproblémahoz a kettds érintfsik-elem-
zés &s az el5z6 megoldott alprobléma alapjan,

- a fazisok stabilitaisinak utdlagos ellendrzése.

Flkészftettiik a fenti mddszer MAFLE ill. MATLAB programjat, és a modszert kii-
1onbozé tipusi folyadékelegyeken teszteltiik (2 fazist: pl. etil-acetat-viz-1-butanol,
3 fazis: pl. T-hexanol-nitrometdn-viz).

Szamitasi tapasztalataink alapjan tovabbfejlesztettitk a domiindns komponensek
meghatdrozdsdnak moédjit és a komponensdramok kezdeti értékének becslését. E
modositisckkal jobb eredményeket kaptunk, mint az eredeti médszerrel. Szamita-
sainkat irodalmi eredményekkel {3] is igazoltuk.

f1] Guo M., 5. Wang, J.U Repke, G. Wozny, AICKE Journal, 50, 2571-82 (2004).

[2] Lucia A., L. Padmanabhan, Contput. Chem. Eng., 24, 2557-69 (2000).

[3] Wasylkiewicz S. K. et al., Ind. Eng. Chem. Res., 35, 1395-1408 (1996).

{4] Denes E, Lang-Lazi M., Lang P., Distillation & Absorption 2006 London, IChemE
Symposium Series, No. 152, Rugby, 877-890 (2006).
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Migneses nanorészecske vezetd polimer alapi kompozitjinak elgillitisa és
jellemzése

Jandky Csaba, V. évf. vegyész
SZTE Természettudomanyi Kar

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

A nanométeres mérettartomanyba (10-%m) es§ anyagok a megjelent tjszer€, kii-
lénleges tulajdonsdgaiknak koszonheten az elmiilt években a tudoményos és ipari
érdekl5dés kdzéppontjaba keriiltek. A nanokompozit anyagok sikerrel kombinaljak,
esetlegesen er@sitik t8bb ,nanoméretii” anyag eldnyos tulajdonsédgait.

Az elektronvezetl polimerek -30 évvel ezel6tti- felfedezésiik 6ta egyre szélesebb
kérben vizsgélt és alkalmazott vegytiletek. A beldlitk el@allithatd dsszetett anya-
gok, egyszerre mutatjdk a beépitett szervetlen részecske tulajdonsagit, és a poli-
mer matrix vezetd sajatsigat. Ilyen megfontolasbél dllftottak mar el katalitikus-,
fotoelektrokatalitikus-, szuperkapacitiv-, magneses-, stb. tulajdonsdggal rendelkezs
nanokempozitokat.

Korédbban szdmos vizes kizegben el6allithaté vezets polimer (polipirrol, polia-
nilin, stb.) migneses nancrészecskével alkotott kompozitjat létrehoztak(1], ugyan-
akkor szerves kizegben kevés prébalkozds tortént. Munkédnkban célul tiiztiik ki
¥-FeyOy—poli(3-oktilticfén) nanokompozit szerves kozegl eldallitisit és jellemzését.

A maghemit nancrészecskéket inverz micelldris szintézissel allitottuk el6, majd
kloroformban tijra diszpergaltuk[2]. Bzt kivetSen a monomer polimerizécidjdt a vas-
oxid részecskék jelenlétében hajtottuk végre.

A kapott terméket vizsgiltuk ultraibolya-lathaté-, fotcakusztikus infraviros-
spektroszkfpidval, tomegspektrometriaval (MALDI-TOF), rontgendiffrakcidval
(XRD), transzmisszids és pasztazé elektronmikroszkoppal (TEM, SEM) valamint 4
pontos vezetésméréssel. _

Az eredmények azt mutatjak, hogy a vas-oxid beépiilésével a polimer molekuldris
szerkezete (moldris tdmeg, effektiv lanchossz) nem valtozik, ugyanakkor a kompo-
zit szupramolekulris szerkezete eltér. A szintézis soran a nanorészecskék jelenléte,
egy tomorebb, gombszer(i struktiirat eredményez. Ez a szerkezeti véltozds megjele-
nik az elektromos sajtsdgok valtozdsdban is (vezetés, kapacitas). A dolgozatban a
szerkezet-tulajdonsag dsszefliggések is bemutatésra kertilnek.

1] R. Gangopadhyay, A. De., Chemistry of Materials., 12, 608, (2000)
[2] T. Nakanishi, H. lida, T. Osaka., Chemistry Letters., 12, 1166-1167 (2003)
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Vezett polimerek a korrézidvédelemben

Kiss Laszlg, okleveles vegyész
SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Kutsin Gyorgy egyetemi adjunktus
SZTE Fizikai Kémiai Tanszék

Az utdbbi idSben a vezetd polimerek egyre nagyobb teret nyernek az iparban,
kiilonosen a fémek korréziévédelmében. Ezek kozil is a polianilin a leginkabb el-
terjedt, aminek oka az, hogy kénnyen el8allithat6, termikusan stabil, és a kornyezeti
behatdsoknak is eléggé ellenall, igy idSben sokaig betéltheti funkcigjat. Még nem
teljesen tisztdzott, mi lehet a védelem mechanizmusa. A polianilin esetében felté-
telezték egyes kutatok, hogy a passziv réteg kialakuldsat segitik eld azaltal, hogy a
feitileten megtapadva katalizaljdk az oxigén redukciéjit, aminek készonhetSen vi-
szonylag tomor oxidréteg keletkezik. A polimer tehat elektronokat kozvetit a fém
feldl az Oy-molekulak fele.

Vizsgdlataink célja az volt, hogy mds, kevésbé elterjedt vezetd polimerek (politio-
fének) sajétsdgait tanulmanyozzuk. Az is beletartozott a vizsgalatok kérébe, hogy
bizonyos tipusti bevonatok a fém feliiletén hogyan segitik el6 a polimerfilm tapad&-
sat, €s ezen keresztiil a jelenlétiik hogyan befolydsolja a passziv rétegek védtsajatsa-
gait. Eldzetesen a pH-fiiggést vizsgdltuk meg, és azt tapasztaltuk, hogy a politiofé-
nek enyhén ligos kdzegben mutatnak korrézidesokkentd hatdst. Néhdny vegyiile-
tet, tébbek kozott oxidélgszereket is kiprébaltunk, hogy megnézziik, mennyire segiti
eld az dltaluk kialakul6 passziv rétegek a tapadast.

A mérésekher elektrokémial médszereket alkalmaztunk, nevezetesen galvanoszta-
tikdt és az elektrokémiai impedanciaspektroszkopidt.
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Metin tiizelGanyag szildrd oxidos tiizelGanyag-elemek anddterében lejitsz6ds
reakcidk vizsgalata

Kramarics Aron, 1L évf. vegyész
ELTE Természetiudom4anyi Kar

Témavezetdk: Dr. Zsély Istvin Gyula tudomdnyos segédmunkatdrs
ELTE Fizikai Kémiai Tanszék .
Dr. Turdnyi Tamds egyetemi docens
ELTE Fizikai Kémiai Tanszék

Napjaink egyik fontos feladata jo hatasfokd dramforrasok kifejlesztése horddz-
hat6 berendezések {mobiltelefenok, laptopok) méikddtetésére, elekiromos autdk haj-
tésdra és épiiletek aramelldtdsira. Frre a feladatra a tlizelanyag-elemek ldtszanak
legalkalmasabbaknak. A szamos tiizelSanyag-elem koziil a szilard oxidos tiizelGa-
nyag-elemek (angol réviditése alapjan SOFC-ek} alkalmazasa t{inik a legbiztatébb-
nak. A szilard-oxidos Hiizel6anyag elemek egyik legnagyohb elénye éppen az, hogy
tobbféle tiizeldanyagot hasznilhatunk fel, igy példaul hidrogént, szén-monoxidot,
metant, propdnt, butint és akér biogazt is.

Az anédtérbe keriild HizelGanyag-elegyben a magas hmérsékleten homogén gaz-
fazist kémiai reakcidk zajlaniak, és ennek hatdséra dontSen megvaltozhat, hogy mely
anyagfajtdk fognak elektrokémiai fiton oxidalédni. Ahhoz tehdt, hogy egy SOFC be-
rendezést modellezni tudjunk, az egyik fontos 1épés a tuzelﬁanyag—e}egyben véghe-
mend gazfdzisi reakcidk vizsgalata.

Ez a TDK dolgozat egy nemzetkozi kooperédciéhoz kapesolédik. A Colorado School
of Mines egyetermen, Anthony Dean és csoportja foglalkozik az SOFC-ek an6dcsator-
néjaban lejatsz6dd reakcidk leirasaval. A Dean-féle mechanizmus (350 anyagfajta,
6874 irreverzibilis reakci6lépés) a reakcidkorilmények széles tartomanyaban hasz-
nilhat6, de nagysdga miatt nem épithetd be egy dsszetett SOFC-modellbe. Emiatt
megvizsgédltuk, le lehet-e irni ezeket a kémiai atalakuldsokat egy sokkal kisebb reak-
ciémechanizmussal?

A részletes reakcidmechanizmusbdl elGbb a felesleges anyagfajtakat, majd a feles-
leges reakcidkat tavolitottam el a reakciémechanizmusok analizisére kordbban ki-
dolgozott eljardasokkal. Az igy kapott redukalt mechanizmus 165 anyagfajta 1861
irreverzibilis reakciGjat tartalmazza, a felhasznédlds4val kapott eredmények pedig né-
hény szdzalékon beliil visszaadjak a kiindul4si mechanizmussal szamitott méltorte-
ket a vizsgilt reakcididd-tartomanyban, A kapott redukalt mechanizmus a homoegén
gazkinetikai reakci6k gyorsabb szdmitdsat teszi lehet&vé.
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Ekvidisztins csapadékmintizatok tervezése reakcié-diffiizié rendszerekben

Molnér Ferenc, II. évf. informatikus-vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetl: Lagzi Istvan Ldszl6 tudomanyos munkatérs
ELTE Fizikai Kémiai Tanszék

A legrégebben dokumentdlt, tudatosan tervezett kémiai mintizatképzddés Ralph
Eduard Liesegang nevéhez kitdik. A késGbb réla elnevezett jelenség egy csapadék-
képz6dési reakci eredménye, aminek kialakuldsaban a difftiziénak 8 szerepe van.
A jelenség ugyan mar 110 éves, de még mindig maradnak olyan megvalaszolatlan
kérdések, melyek a kutatdkat foglalkoztatjak.

Manapsig egyre n6 a jelent6sége a mikroméretéi struktarak pontos kialakitdsa-
nak. Az elmilt két év soran szamos kiilfoldi kutatéesoport publikalt olyan kisérleti
eljarasokat, amelyekben a reakci6-diffizié rendszerekben végbemend folyamatokat
hasznaltak fel mikro- és nanostruktiirak kialakitisahoz. A Liesegang-elenség révén
olyan kisméretfi mintdzatokat tudunk létrehozni, amilyeneket fot6litografidval mar
nem lehetséges. Az eddig hasznalt technikdkkal nyert mintdzatok karakterisztikus
mérete akdr két nagysagrenddel cstkkenthetd. '

Célkitlizésem az volt, hogy keressek egy lehet$séget tisztdn reakcié-diffGzié rend-
szerben ekvidiszténs csapadékmintdzat eltallitasara. Flméletemet numerikus szi-
muldciékkal tdmasztottam al4, amelyek a szol-koagutacios modellre épiiltek. Kide-
riilt, hogy a csapadék kivaldsanak hatdrat exponencidlisan csokkenteni kell az ek-
vidisztins mintazat megvalositdsahoz. Ezt kétféleképpen lehet elérni: helyfiiggs
és staciondrius, vagy iddfiiggd és térben sllandé koaguldciés hatarral. A kivalgsi
hatarokat a szimulaciés program médositott valtozataval dllitottam el6. Ezeket fel-
hasznilva, mindkét modszer szimulicios eredményeit bemutattam. A megielend
csapadékzondk helyét a sorszamuk fiiggvényében abrazolva azok egy egyenesre il-
leszkedtek, bizonyitvan hogy a kapott mintizat valGban ekvidisztdns. A kisérleti
megvalGsitishoz és a technoldgiai alkalmaz4dshoz azonban pontosan ismerni kell az
adott reakci6-diffazi6 rendszer kompenenseinek fizikai paraméterektst valo fiiggé-
sét, hogy meg tudjuk hatsrozni a megfeleld csapadékkivalasi kiiszobot, ami az ekvi-
disztans mintdzatképzddés kulcsa.
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Tetracidn-kinodimetin mikrokristilyok elekirokémiai viselkedése

Németh Katalin, V. évf. vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezet: Dr. Inzelt Gydrgy egyetemi tanar
ELTE Fizikai Kémiai Tanszék

TCNQ mikrokristalyok elektrokémiai reakci6it vizsgaltuk ciklikus voltammetri-
dval, kronoamperometriaval és EQCM-mel kiilonbz6 minbségii és koncentracioja
vizes elektrolitoldatok jelenlétében.

A PIGE-elektrédon végzett mérések alapjan kideriilt, hogy a kationok minésége
és koncentracidja hatéssal van az elektrokémiai folyamatokra azaltal, hogy a reduk-
ci6 sordn képzdt TCNQ' ~-nal és TCNQ? -nal s6t képeznek, tovibbi a reakcié so-
ran hidratviziik egy részét is magukkal viszik a réteg belsejébe.

Megallapitottuk, hogy a reakcick sebességmeghataroz6 lépése egyértelmfien a
szildrd-szilard fazisatalakulas, ezen beliil is a gocok képzddése és nivekedése.

Kiilon figyelmet szenteltiink a tomény LiCl-oldatban végbemend folyamatoknak,
amelyeket EQCM-mel is vizsgaltunk. Megallapitottuk, hogy a LiCl-koncentracié
nivelésével a viz aktivitdsa annyira fecsokken (18 mol/kg LiCl-koncentraci6 esetén
0,21) [1}, hogy a vizben egyébként rendkiviil jol old6ds, a TCNQ mikrokristily ok
redukcitja sordn egy elektron felvételével képz6ds LitTCNQ ~ s6 oldédésa teljes
mértékben visszaszorithat6, igy lehet@iség nyilik a folyamat meghizhat6é kévetésére
és még a mdsodik elektron felvételekor képz6dd Li* TCNQ?~ s6 szilard fazisban,
vizes kizegben torténd vizsgalatdra is.

12 mol-dm*-es LiCl-koncentraci6 esetén a Lit-ionok 2-3 vizmolekulst visznek
magtkkal a feliileti rétegbe.

A méréseink sorén alkalmazott stratégia, vagyis hogy a viz aktivitasat jelentss
mértékben lecstkkentettiik a vezet6 elektrolit nagy koncentréciéban valé alkalma-
zdséval, alkalmazhat6 minden olyan esetben, amikor az egyik reakci6termék (foleg
s0k) vizben nagymértékben oldédnak. Més inert vegyiiletek, pl. e-kaprolaktdm is
alkalmazhaték a vizaktivitds nagymérvii csokkentésére.

[1] M. ]J. Blandamer, J. B. F. Engberts, P. T. Gleeson, . C. R. Reis, Chem. Soc. Rew., 34
{3), 440-458 (2005)
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Kiilonféle csapadélmintizatok képzidésének vizsgélata

Ripszim Maityas, II1. évf. vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetdk: Dr. Lagzi Istvin tudomanyos munkatars
ELTE Fizikai Kémiai Tanszék

Dr. Izs4lk Ferenc egyetemi tandrsegéd
ELTE Alkalmazott Analizis és Szamitdsmatematikai Tanszék

A kémiai mintdzatképzddés vizsgalata a nemlinearis kémiai dinamika egy igen
dinamikusan kutatott és fejl8d& aga. Mintazat akkor keletkezhet, amikor a kémiai re-
akciGk csatolédnak a reakcidban részivevs anyagfajtdk anyagtranszportjaval, amely
a legegyszerfibb esetben a diffzi6. A legrégebbi kontroltalt kémiai mintdzatképzs-
dés a Liesegang-jelenség, amely a csapadékmintézatok egy specidlis osztdlyat képzi.
A nemlinedris kémidnak egy igen részletesen tanulményozott dga foglalkozik a ger-

jeszthetd kozegben létrejovs dinamikus mintdzatok az tGgynevezett kémiai- vagy

Belouszov-Zsabotyinkszij hulldimok elméletével. Kéztudott tény, hogy a kémiai hul-
lam terjedési sebessége fligg a hulldm gorbiiletétsl, igy a gorbiiletnek fontos ha-
tasa van a mintdzatok id&beli fejlodésére. Eddig még nem vizsgaltik a gorbiilinek
a klasszikus Liesegang mintdzatra gyakorolt hatdsat, habar t6bb mint széz éve az
egyik igen elterjedt elrendezés a kétdimenzits kisérleti dsszedllitds. Munkénk egyik
¢élja az volt, hogy eldszor mutassunk rd a kiilss elektrolit kezdeti gorbiiletének a
hatésat a mintézat fejlédésére, illetve végst megjelenésére.

Olyan dj kisérleti rendszert és dsszeallitast dolgoztunk ki, amellyel el§szor nyflt
lehetdség tobb csapadékfront inditdsat kihasznalva a csapadék (aluminium-hidroxid)
amfoter tulajdonsagat.

Az utébbi években egyre tobb szakcikk foglakezik a reakcié difftizié rendszerek
felhasznalhat6ségat mikrostruktiirdk tervezésénél (pl. optikai récsok). Ugyanezt az
amfoter tulajdonsédgot lehet felhasznalni mikroskél4ji mintazatok tervezésére és a
mintdzatok célzott torzitdsdra. A dolgozatomban szdmos ilyen példat dolgoztunk ki
és mutatunk be. Végiil ugyanebben a kémiai rendszerben érdekes spiral-duplaspiral
mintik képz&dését figyelhetjiik meg, amely egy j6 példéja a csapadékrendszerekben
taldlhat6 dnszervezfidésnek.
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Perklerationsk eleltrokémiai redukcidja rédiumon

Sas Norbert, IV. évf. vegyész
ELTE Természettudomadnyi Kar
Témavezets: Dr. Ling GyGzo egyetemi tandr
ELTE Fizikai Kémia Tanszék

A perkloritionok redukcitja két alapvets ok miatt keriilt érdekl6désiink kozép-
pontjiba. Az elsd egyértelmfiien gyakorlati jellegfi: a perklordtion szennyezi a talaj-
vizeket &s a felszini vizeket, ahovd ammdnium-, 6lom-, magnézium- vagy kalium-
sok oldédésa sordn keriil. A szennyezés egyik {6 forrasa, az amménium-perklorst,
amely oxidl6-Osszetevije és elsGdleges alkot6eleme szilard hajtéanyagt rakétak-
nak, ldvedékeknek 6s tiizijatékoknak. Orvosi vizsgalatokb6l tudjuk, hogy a perklo-
rét gétolja a jodid-felvételt a pajzsmirigyben. A masodik ok annak a szakirodalom-
ban elterjedt vélekedésnek a kisérleti ellendrzése, miszerint a perklorationok igen
stabilak, nem redukdlhat6ak, ezért elektrokémiai mérések sordn a perklérsav és s6i
igen tdg potencidltartomanyban kivéléan alkalmazhatéak alapelektrolitként {1].

Munkénk sordn a perklorationok elektrokémiai redukcidjat tamidményoztuk ré-
diumon. Els§ 1épésként reprodukaltuk a szakirodalomban mér ismert mérési ered-
ményeket, s azokat sajat kisérleteink alapjan Gj megfigyelésekkel ki is egészitettiik.
Ciklikus voitammetrids méréseink sordn igazolni tudtuk a redukciés folyamat jelen-
Ietét, ugyanis perklordtionokat tartalmazé elektrolitoldat esetében a voltammetriss
gorbéken a pozitiv irdny(i pdszta a perklordtmentes kozegben tapasztalt ,norma-
lis” viselkedéshez képest torzul, negativ dramértékek figyelhettk meg. Részletesen
tanulmanyoztuk a perklorationok redukciéja sordn képztdé kloridionok adszorpci-
6jat, és deszorpcidjat az elektrdd felliletén, ugyanis ezek inhibicids hatdst fejtenek
ki a redukci6s folyamatokra. Részletes vizsgalatokat folytattunk azon potencialok
értékeinek meghatdrozdsara, ahol a redukciés folyamat kinetikajanak felderitése ér-
dekében impedancia-spektroszképias méréseket érdemes végezni. Megvizsgéltuk
az elektrédon lejatsz6d6 folyamatok hdmérsékletfiiggését, killonds figyelemmel a
perklorationok redukcidjira. A szisztematikus impedancia-spekiroszkdpids méré-
sek elStt néhdny tdjékoztats jellegli mérést végeztiink, killonbozé potencidlokon és
h&mérsékleten, s ezek lapjan a rendszer néhany fontos tulajdonsigara adtunk becs-
lést.

Eddigi kisérleti eredményeink egyértelmfien bizonyitjak, hogy Rh jelenlétében a
ClO7-ionok elekirokémiai redukcidja biztosan nem hagyhato figyelmen kiviil.

(11 G.G. Lang, G. Hordnyi, J. Electroanal. Chem., 2003. 552 p. 197-211
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FK-1-11 XXVIIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcié

Ipari szennyvizek ligmentesitése elektrokémiai adszorpcids modszerzel

Szakdly Roland, V. évi. vegyészmérmok
PE Mérnoki Kar

Témavezetd: Dr. Horvdth Géza tanszékvezetd egyetemi docens
PE Vegyipari Mfiveleti Tanszék

. A pagy vegyipari eljirdsoknal jelentts mennyiségfi ipari szennyviz keletkezik.

Ezek kezelése komoly problémat jelent. A technolégidban felhasznalt folyadékok
recirkulaltatdsa csak tigy oldhaté meg, hogy visszavezetés el&tt eltdvolitjuk a benne
levf szennyezl anyagokat, #mionckat. A szennyviz jontartalmanak eltdvolitisa
egyeldre nem megoldott olyan technolégidk esetében, amelyek nagymennyiségii
lagos moséfolyadékot haszndlnak pirogazok tisztitdsdra. Ha a fémion mentesités
problémajat sikeriil megoldani, akkor ezek a technolégiak sokkal gazdasigosabbé
tehetek, és a kirnyezetbe valé karos anyag kibocsatasuk is jelentdsen cstkkenthe-
t6vé valik. _ _

Célunk olyan eljaras kidolgozasa, amellyel a szennyvizb8l kis energia befektetés-
sel és nagy hatdsfokkal tavolithatéak el a kdrnyezetre veszélyes fémionok.

Az oldatban lévD fémek kationos formaban vannak jelen, tehét pozitiv toltéssel
rendelkeznek. Ha egy ilyen oldatba meritett elektrédra negativ potencialt kapcso-
lunk, a feltiletén feldisultak a katicnok. Ekkor az elekirédot kiemeljiik az oldatbol
és egy masik oldatba meritjiik, ahol megvaltoztatjuk a polaritasat. Ennek hatésara
a kationban dus feliilet(i katod an6d lesz, amelyrdl az elektromos tér hatdsara az
oldatba diffundélnak a kationck. Ezi az eljardst nevezziik fesziiliségvilioztatdsos
adszorpcits eljardsnak. Tobb ciklust kovezden a szegényftendd oldat koncentracidja
lecstkkenthet$ annyira, hogy a folyadék Gjra felhasznalhatéva vilik a technologia-
ban. Ekdzben a masik oldat nagymértékben betdményithetd, és ismételten felhasz-
nalhato.

Kutatésaink célja e tisztitdsi eljardshoz megfelels elekir6dok készitése és ezek faj-
lagos feliilletének, fizikai-, kémiai stabilitisanak, valamint adszorpcids kapacitdsa-
nak vizsgalata. Ezeken kiviil vizsgdljuk az elektrdd felilletén kialakulé ionokban
das réteget, a Helmholiz-réteg és a diff(zids-réteg kialakulasat kiilonbtz8 polariza-
cids fesziiltségek mellett, valamint ezeknek a rétegeknek a stabilitdsat és kapacits-
sét. Tovabbd cflunk az anyagatviteli folyamat optimdlis paramétereinek meghata-
rozésa, mint a megfelel polarizacits fesziiltség, miiveleti id8, adszorpcids feliilet—
oldatmennyiség ardny meghatirozdsa.

Tavelabbi terviink megfeleld hatasfok esetén, az automatizalt kész{ilék méretni-
velése,
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XXVIIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcid FK-1-12

Kémiai hullimok és reakciéfrontok terjedésének szimutdcisja sejtaatomata
modellekkel

Szakdly Tamds, IIL. évf. informatikus-vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

TémavezetSk: Dr. Izsdk Ferenc egyetemni tanarsegéd
ELTE Alkalmazott Analfzis és Szamitdasmatematikai Tanszék

Dr. Lagzi Istvdn tudoményos munkatdrs
ELTE Fizikai Kémiai Tanszék

A nemlinesris kémia egy igen részletesen tanulmanyozott 4ga foglalkozik a ger-
jeszthett kozegben 1étrejov6 dinamikus mintdzatok, az tgynevezett kémiai vagy
Belouszov-Zsahotyinkszij (BZ) hullimok elméletével. A BZ hulldmokat el8szér a
60-as évek végén figyelték meg, amely azota is egy tipikus példdja a nemlinearis
kémiai reakcitk és a diff(izi6 egyiittes hatasdnak. Ilyen rendszerekben szdmos tér-
beli mintdzat johet létre akar spontan médon is: plandris, koncentrikus hulldmok,
spirdlok, duplaspirdlok és egyéb érdekes alakzatok.

Az ilyen rendszereket reakciG-diffiizio rendszereknek nevezziik, és a lefrdsukra
reakcié-diff(izi6 modelleket hasznalunk. Ezek a vizsgélatok azért fontosak, mert az
€15 és élettelen természet szamos jelensége magyarazhatd hasonlé modellekkel (pl.
ingeriiletvezetés, erdGtitzek, sth.).

Munkénk célja egy olyan sztochasztikus sejtautomata modell 1étrehozdsa, illetve
ez alapjan olyan szimuléciék végrehajtasa volt, amelyek a fent leirt jelenségeket j6l
reprodukdljdk. E célunkat megvaldsitottuk, modelliinkkel sikeresen reprodukalha-
t0k a reakcié-diffizié rendszerekre jellemzd mintazatok (céltabla-mintdzat, dupla-
spirdl, spirdlkarok, stb.). A sztochasztikus dtmeneti fiiggvény alkalmazasaval elér-
tiik, hogy a frontok alakja fiiggetlen legyen a celldk hal6zatanak alakjatsl. Mindezek
mellett elmondhatjuk azt is, hogy modelliink rendkiviil gyors szimul4ci6t tesz lehe-
tsvé.
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KOORD-1 ' XXVIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcis

Oxigendzok és oxidizok modellreakciéi (flavonol 2,4-dioxigendz, pirokatechin
oxiddz, katalaz)

Barith Gabor, V. évi. vegyész
PE Mérnoki Kar

Témavezettk: Dr. Kaizer Jézsef tudoményos fémunkatars
MTA-PE Petrolkémiai KutatScsoport
Dr. Speier Gibor egyetemi tanar
PE Szerves Kémia Tanszék

A dolgozatban bemutatéasra keriild kutatémunka céljdul a pirokatechin oxidaz (1)
és a flavonol 2,4-dioxigenaz (2) enzimek miikodésének megismerését tiiztiik ki un.
bioutinzé modellrendszerek el®éllitasan keresziiil. A fenti enzimek kdzés jellem-
zBje, hogy aktiv centrumukban dtmenetifémet (Mn; Cu; Fe) tartalmaznak, valamint
az dltaluk katalizalt folyamatokhoz dioxigént hasznslnak fel.

OH o, o
@: - Cji £ HOM0) (1)
OH o]

O | w oo S @

o]

A modelirendszerek vizsgalatdhoz Fe(ll)-, Fe(Ill)- és Mn(I)-tartalmii vegytilete-
ket dllitottunk els. A komplexek szerkezetét spektroszk6piai modszerekkel (IR, UV-
vis, Mossbauer) és rontgendiffrakciéval hatdroztuk meg, majd segitségiikkel un.
bioutdnz6 reakcitkat dolgoztunk ki. Vizsgaltuk tovabbd a melléktermékként kelet-
kez§ hidrogén-peroxid fémkatalizalt bomlasat, amely a kataldz enzimek (3) funkci-
onilis modelljének tekinthets.

H,0, H,0 + O, (3)

A modellrendszerek kinetikai vizsgalata alapjdn javaslatot tettiink a reakciék me-
chanizmuséra vonatkozélag.
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XXVIIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekci6 KOORD-2

Az As{ill} kilcstnhatdsa ditio-eritritollal vizes kSzegben

Benedeczki Tamds, V. évf. vegyész
S5ZTE Természettudomanyi Kar

Témavezett: Dr. Gyurcsik Béla egyetemni adjunktus
SZTE Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

Az EU-ba tortén$ belépés kivetkeztében az ivoviz arzéntartalmara bevezetett
hatérértékek miatt fontos probléma a természetes ivovizekben 1évs arzéntartalom
csdkkentése. Ugyanilyen fontos az As(III) biologiai hatdsdnak felderitése is.

Munkam soran az arzénessav és a DTE kozott lejatsz6d6 folyamatokat probéltam
feltérképezni, pH-metrids, NMR- és UV-spektroszk6pias, ICP és RD mérésekkel, va-
lamint csapadékképzﬁdem reakciok vizsgalatdval. A pH-metrids titralds szerint a
rendszer gy viselkedik, mintha a tiol csoportok bazikussaga As(IIl) j elenlétében
megn{tt volna.

Az oldatok "H-NMR és spektrofotometrids méréseibdl arra kovetkeztettiink, hogy
kétfajta ligandum taldlhat6 a képzGdott termékben. Az egyik valészinfileg gyengén
kot, mig a masik tioéteres és/vagy észteres kotést alakit ki az arzénessavval kondern-
zAciGs reakcidban.

A szilard mintdk “C-NMR vizsgdlatabél arra kivetkeztettiink, hogy kétfajta Li-
gandum kapcsolodik az As(III)-hoz, kiilonbozs moédon. Az 1:1-es dsszetétel(l csapa-
dékot etanolbél atkristalyositotva, RD mérésnek vetettiik ald, és az alabbi kristaly-
szerkezetet kaptuk:

Jelenleg affinitiskromatografids és ICP modszerekkel azt vizsgaljuk, hogy az L7
peptiddel, amely két egymds melletti ciszteint tartalmaz, megkothetS-e az arzén?
Ha a kisérletek pozitfv eredményt mutatnak, akkor genetikailag médositott arzén-
t{irs baktériumokkal szeretnénk elérni a mérgez8 anyag sejten beliili felhamoz6da-
sdt, ami aztan egy egyszer(i sz(irési miivelettel eltavolithatd.

A fentiek alapjdn kdzelebb juthatunk az As(III} bioldgia szerepének megismeré-
séhez ¢s esetleg Gjszer( viztisztitasi stratégiak kidolgozasahoz.
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KOORD-3 XXVHI. OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcis

Szuperoxid-dizmutiz (SOD) utinzé fémkomplexek elgdllitdsa vizsgdlata és
enzim tesztreakcidi

Benkd Maria, [V, évf. vegyész
SZTE Természettudomanyi Kar

Marké Kata, V. évf. vegyész
SZTE Természettudomanyi Kar

Témaveze(s: Dr. Labddi Imre egyetemi docens
SZTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A szuperoxid-dizmutdz utanzé fémkomplexek elallitisa a bioszervetlen kémia
targykorébe tartoznak. A 50D a szervezetben keletkezett, vagy a szervezetbe ke-
riilt szabadgytkoket alakitja 4t. Az él6lény fejlettségi szintétd] fiiggen killnbozs
fémionok taldlhatok benne. Az éldvildgban harom alapvetd forméajat azonositottsk
Attdl fiigghen, hogy milyen fémet tartalmaz, és hol fordul el6, megkiilénbéztetiink
Cu/Zn-50D-t, Mn-50D-, Fe-50D-t.

Az emberi szervezetben a réz{II) és cink(IItartalmi SOD tal4lhat6 meg. Az enzim
a szuperoxid (*Oy~) dizmutéci¢jat katalizalja. Az igy keletkezett hidrogén-peroxid
(H204) pl. kataldz segitségével alakul 4t vizzé és oxigénné.

Mivel az enzimek igen jé katalizdtorok (szelektivitds és hatékonysag) a kutatdk
gyakran szeretnének hasonl6 tulajdonsagi katalizatorokat elballitani vagy ipari cél-
bél vagy orvosi gydgydszati célbol.

Amidta a természetes enzimek aktiv centrumainak pontos szerkezetét kiilonféle
szerkezetvizsgdlé madszerek segitségével megismerték, megindultak a kutatisok
olyan enzimutanzd fémkomplexek irdnyaba, amelyekkel modellezni lehet a termé-
szetes enzimeket.

Jelen dolgozat célja a fentihez hason]6 komplexek el&4llitdsa, jellemzése és a SOD
aktivitas tesztelése volt. Ezt Ggy kivdntuk elérni, hogy a rézoldalon az alifas amino-
kat kicserdltitk mas ligandumokra. Ligandumként DL-2,3-diaminopropionsavat, 3-
amino-~1,2-propandiolt, valamint 2-amino-2-metil-1 J-propandiolt vélasztottuk, majd
réz és cinkoldalon az alif4s aminokat kicseréltiik arom4s ligandumokra. Arornds li-
gandumként a bipiridilt és a terpiridilt valasztottuk.

154




XXVIIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcid KOORD-4

A tetraammin-cink(Il}-klorid és a 3,5-dimetilpirazol-1-karboxamidinm-nitrat
reakceioi

Holl6 Berta, I'V. évf. kémia
UE Természettudomianyi Kar — versenyen kiviili

TémavezetSk: Dr. Leovac Vukadin egyetemi tanar
UE Altalanos és Szervetlen Kémiai Tanszék

Dr. Mésziros Szécsényi Katalin egyetemi tanar
UE Altalanos és Szervetlen Kémiai Tanszék

A pirazolszdrmazékok dtmeneti fémionokkal alkotott komplexei széleskor{i al-
kalmazhatdsiganak koszonve {(modellvegyiiletek biomolekuldk aktiv centrumainak
tanulményozdsa, ipari katalizdtorok, gydgyszeripari termékek, permetezdszerek) a
tudomdnyos kutatdsoknak gyakori téméjit képezik.

Kutatésaink elsddleges célja, hogy megéllapitsuk, mely tényez&k befoly4soljak a
komplexképztdés folyamatdt. Ehhez a keletkezett vegyiiletek lehet6 legatfogébb jel-
lemzésére van szitkség. Eppen ezért arra toreksziink, hogy a vegyiileteket egykistaly
alakban allitsuk el$, mert ezesetben a kristalyszerkezet rontgendiffrakeits médszer-
rel meghatérozhaté. Egykristly elallitasdra alkalmasnak mutatkozott az analiti-
kai kémikusok altal régéta ismert eljaras: a homogén kozeghd! torténd levéilasziis
mdédszere. Amennyiben savas protont tartalmazé ligandumhoz a kozponti iont am-
minkomplex forméajaban adagoljuk, a reakcitelegy pH-fa a komplexb@] felszabaduls
ammonia segitségével szabdlyozhats. A pH-érték folyamatos valtozdsa megszabja
a komplexképz&dés sebességét, ami elGsegiti, hogy a vegyiilet megfeleld mindségfi,
kristalyszerkezet meghatdrozdsara alkalmas formaban valjon ki az oldathdl.

E munkdankban a tetraammin-cink(Il}-klorid és a 3,5-dimetilpirazol-1-karboxami-
dinium-nitrat reakciéit vizsgaltuk. A keletkezett vegyiiletek szerkezetének jellem-
zBit és termikus viselkedését targyaljuk szerkezetiik és a reakcidfeltételek valtozta-
tésdnak tiikrében.
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KOORD-5 XXVII. OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcio

A 3L4H peptid fémkomplexeinek vizsgdlata

Ivinyi Zoltan, IV. évi. vegyész
SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezet: Dr. Gyurcsik Béla egyetemi adjunktus
SZTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A metaloenzimek tervezése és elfiallftdsa napjainkban tébb szempontbél is jelen-
toséggel bir, hiszen a természetes enzimek modellezésén til ezen vegyiiletekkel kap-
csolatban gy6gyészati, kérnyezetvédelmi alkalmazisok is felmeriithetnek. A foszfo-
észterdz enzimek végzik az 616 szervezetben a foszfitészter kotés hasitdsdt. A fo-
szoészterdzok kozé tartozd nukledzok kiemelt jelentdséggel birnak, mivel ezek az
enzimek végzik a nukleinsavak specifikus hasitisat. Kézenfekvd megolddsnak ki-
ndlkozik, ha ezen metalloenzimeket kis tagszdm peptidekkel modellezziik.

Munkam soran hisztidinben gazdag, el- NHR 1:XeH

4gazd (tn. dendrimer szerkezetir) peptid ~ HN NH' oo 2 X-gyanta
ligandumokat dllitottam el6. Az alapve- o, ¢ b: R= CHyG—
0

gyiilet hdrom lizinb6l, és négy hisztidinb&l
allé peptid (la), melynek egy részét ace-
titeztiik (Ib), ezzel zdrva le a négy lanc-

~ )NHR \G
HN"MNH' &y 0 (;H’)‘*o

\_/\ = cHC?
CHy Copp—"" %

végi szabad aminocsoportot. A ligandu- : NHR NH\{CK:HZ),, o
mok mindegyikének elGallitdsahoz szilard WM [ NH e, CHCT
f4zis( peptidszintézist (SPPS) alkalmaztuk. \“kc}:‘fH_c‘o CHe” N"‘\
A peptidek tisztitdsit HPLC-vel végeztitk, A~ CHC— N O X
a terméket tomegspektrométerrel azonosi-  HN__Nlew " ™o

tottuk. A tiszta peptidet pH-potenciomet- NHR

rids médszerrel titrdltuk a pK, ill a réz(1I)

és cink(II)}-komplexek stabilitasanak meghatarozdsa céljabdl. A iovéabbiakban ter-
veink kdzott szerepel, hogy a kotdhely szerkezetét spektroszkodpiai mérésekkel is
megvizsgdljuk, illetve katalitikus vizsgélatokat is végziink.

A peptideket egy tjabb szintézis alkalmaval rajtahagytuk a gyantan (Za, 2b). A
miér emiftett kdmyezetvédelmi alkalmazds lehetsége a ligandum szelektiv fémion-
megkotd képességében rejlik, ilyen modszerrel ugyanis szennyez6 fémionokat von-
hatunk ki a tisztftant kivant vizbdl. Ezért azt tervezziik, hogy a gyantan hagyott
peptidek fémion-kdtd tulajdonsdgait is tanulményozzuk.
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XXVIIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcié KOORD-6

Uj arzén- és stibdnszubsztituslt kobaltkomplexek szintézise és
elekironszerkezetiik vizsgdlata

Kiss Andrids, III. évf. vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezets: Dr. Sztdray Bdlint egyetemi adjunktus
ELTE Szervetlen Kémiai Tanszék

Napjainkban egyre jelenit&sebb a fémorganikus vegytiletek szerepe a vegyiparban
is, koszorhetfen annak, hogy szdmos reakeiot katalizalnak. Ezért rendkfviil fontos
elektronszerkezetiik vizsgalata, kiilonos tekintettel arra, hogy egyes szubsztitlcids
reakcidk hogyan befolyssoljak. Ennek megériése segithet nekiink 1j katalizatorok
tervezésében, valamint a mdr 1étez katalizdtorek hatékonyabbd vagy stabilisabba
tételében, hiszen a ligandumok valtoziatasival tetszés szerint valtoztathatd a katali-
tikus aktivitas.

A kobalt fémorganikus vegyiiletei koziil kiilongsen érdekes a kobalt-trikarbonil-
nitrozil, Co{CO)NO, mert tobb folyamatban is hasznalhaté homogén fzist kata-
lizatorként. A vegyiiletet éppen ezért valtozatos vizsgalati médszerekkel tanulma-
nyoztik mar. Viltozatos foszfanszarmazékait allitottdk mir els, és vizsgdltdk meg
ezen szarmazékok elektronszerkezetét. Az arzdn és stiban szdarmazékok elGallitasara
és vizsgilatara viszont kevés példa taldlhato az irodalomban.

Munkdnkban két (j komplex, a kobalt-dikarbonil-nitrozil-trimetil-arzan
{AsMe; Co{CONO) és kobalt-dikarbonil-trimetil-stiban (SbMesCo{CQO)sNO) el64l-
litasat, valamint elektronszerkezetiik ultraibolya fotoelektron-spektroszképids vizs-
galatat tliztiik ki célul. : .
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KOORD-7 XXVIIL OTDK Kémiai 8s Vegyipari Szekci6

Az N-nitrozo-N-fenil-hidroxil-amin (kupferron) néhiny di- és triorganodn(IV}
komplexének elgallitisa és szerkezetvizsgélata

Kokény Istvin, V. évf. vegyész
5Z1E Természettudomanyi Kar

Témavezetdk: Dr. Nagy LaszIé egyetemi tanar
SZTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

Dr. Szorcsik Attila tudomanyos segédmunkatars
SZTE Szervetlen és Anatitikal Kémiai Tanszék

Jol ismert az a tény, hogy az én(IV)organikus vegyiileteknek jelents biolégiai
ha-tdsa van. A hatds erfsségét (milyenségét) alapvetSen meghatdrozza a kdzponti
dn-atomhoz kapcsol6dd szerves szubsztituensek szdma és mingsége. Az eddigi ku-
tatidsok eredményei azt mutattik, hogy egyes én(IV)organikus komplexek rakelle-
nes hatdssal rendelkeznek, ahol a vegyiiletek szerkezete és antitumor aktivitdsa kozt
Osszefliggés van.

A SZTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszékén foly6 bioszervetlen kémiai
ku-tatdsok egyik teriilete az 6n(IV)organikus kationok komplexeinek egyensalyi- és
szer-kezetvizsgalata. Az 1990-es évek derekan a kupferron és szdrmazékai a figye-
lem ké-zéppontjaba keriiltek, mint olyan lehetséges ,prodrug”-ok, amelyek kont-
rollaft kortil-mények kozstt nitrogén monoxidot szabaditanak fel. Korabbi munkak
soran tanulmd-nyoztik a Hgandum Me,St{IV)-, MesSn(IV)- valamint a AreSn(iv)-
komplexeinek szerkezetét. Azt talaltak, hogy a ligandum 4ltaldban, az dtmene-
tifémion komplexeihez hasonléan, dttagit kelatkdiés kialakitasa révén kotddik az
on(iV)organikus kationhoz. Néhany esetben ettSl eltérs, hid tipust koordinaci6t
tapasztaltak.

Tudoményos didkkéri munkam célja
annak vizsgalata volt, hogy a fenti 6n(IV)-
organikus kationhoz képest nagyobb tér-
kitoltésti ~ EtoSn(IV)-, BugSn(IV)-,
tBugSn(IV}-, OcySn(IV)- és PhaSn(IV}) ka-
tionok komplexeiben a szerves-csoportok
minfisége hogyan befolyasolja a kialakult
szerkezetet. Ezért el8allitotiuk e komple-
xeket &s szerkezetiiket rontgendiffrakcids, Mossbaues- és FTIR-spektroszképiai méd-
szerekkel tanulményoztuk. Az gy kapott szerkezetek helytallGsagat kvantumké-
miai modellszdmitdsokkal prébéltam igazolni. A szamitisokhoz a kiinduldsi para-
métereket a tBusSn(IV)kupferrondt komplex rontgendiffrakeids vizsgalati eredmé-
nyeibdl nyertiik, mely szerkezete az dbran ldthatd.
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Kalcium-szilikat biokerdmia efGdllitdsa szol-gél médszerrel

Meiszterics Aniké, V. évf. vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Sinké Katalin egyetemni docens
ELTE Analitikai Kémia Tanszék

Jelen TDK munka célkit{izése nagyszilardsigi kalcium-szilikat biokerdmia elé-
llitdsa volt, melynek megvaldsitisira az energiatakarékos szol-gél médszert vi-
lasztottuk. E nagyszilardsagt kalcium-szilikat rendszerek elSallitdsat és szerkezet-
vizsgilatit orvos-biolégia jelentsége motivalta, implantdtumok alapanyagaként ve-
het8k szamitédsba akar 6nalléan, akdr kompozit Gsszetételben.

A kisérleteink soran kifejlesztett szol-gél mddszer a kalcium-szilikdtok szintézi-
sére elterjedt olvasztasos technikandl jéval alacsonyabb htmérsékletii eldallitast tett
lehettvé. A szol-gél eljdras masik fontos eldnye, hogy a kialakulé szerkezetet mar
molekulédris szinten, nanoméret-tartomanyban is elére lehet tervezni. A szol-gél
technolégia kiinduldsi anyagai kézott szervetlen (Ca{NOs).-4 H,O) és szerves per-
kurzorok (TEOS} egyarant taldlhaték, alkoholes kézegben kiilonboz6 katalizdtorok
{desztill4lt viz; ecetsav; ammdnia; salétromsav) szerkezet mddosité hatasat tanulma-
nyoztuk. Az ammonids és salétromsavas katalizis sordn a kalcium-szilikat rendszer-
ben fazisszeparacid lépett fel, a rendszerekben csapadék jelent meg, ily médon nem
lehetett homogén rendszert kialakitani. A viz jelenléte erfs viszkoelasztikus géleket
eredményezetlt, amelyek a htkezelés sordn kdnnyen repedeztek. Az ecetsav és viz
egyiittes alkalmazasakor megfeleld szaritas utdn pordzus kalcium-szilikat tomb ke-
letkezett. A legjobb homogenitdsi és szildrdsagli mintdnak az ecetsavval katalizalt
gélesedéssel elGdllitott anyag bizonyult. A TEOS gélesedése tombfrakidl szerkezetet
eredményezett savas kizegben, melyet 600-700°C-ig is meglrzitt, ez segitette el
az anyag koherens szdraddsst, melynek a tomorebb, nagyobb szildrdsagii anyagok
kialakuldsaban van jelentfsége. A jobb mechanikai szildrdsag érdekében a mintdkat
killonb&z6 htmérsékleteken szintereltiik.

A keletkezett tombok kémiai kitésrendszerét total reflexids (ATR) fourier transz-
formdcids infraviros spektroszkdpiaval (FTIR) igazoltuk, kisszog(i rontgenszorassal
(SAXS), ultra kisszogfi rontgenszérassal (USAXS), valamint por-rontgendiffrakcidval
(XRD) a szupramolekularis szerkezetet hataroztuk meg. A szintereléshez szitkséges
hmérsékletet termoanalitikai mérésekkel (T'G/DTA) allapitottuk meg. A tdmbok
keménységét penetrométerrel vizsgahtuk.
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KOORD-9 XXVIIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcis

Nem-kovalens kilcsénhatdsok-szerepe a Gd({IN)-aminopolikarboxil&t
komplexek egyenstlyi és kinetikai viselkedésében

Pilinkas Zoltdn, V. évf. vegyész
DE Természettudomdényi Kar

Témavezet(: Dr. Briicher Ern® professor emeritus
DE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

Tudoményos didkkori munkam sordn Gd(Ill}-aminopolikarboxilat komplexek e-
gyenstilyi és kinetikai viselkedését tanulmanyoztam.

Az orvosi diagnosztikdban elterjedten haszndlt MRI vizsgalatok sordn Gd(III)-
aminopolikarboxilat komplexeket mint proton relaxacids reagenseket alkalmaznak
kontrasztanyagként. A gadolinium(III)-komplexek és a vérplazmaban taldlhaté fe-
hérjék kozott kialakulé nem-kovalens kolesdénhatdsok modellezésére a f-CD és a
dtpa-bBza ligandum benzil csoportja kozott, Gn ,gazda-vendég” kolesonhatast hasz-
naituk fel. Arra voltunk kivénesiak, hogy ezen kolcsonhatas milyen médon befoly4-
solja a Gd(IlI)-komplexek stabilitdsi allanddjat, valamint a Cu(IT}-ionokkal &s ttha
ligandumunal lefoly6 cserereakcidik sebességét.

pH-potenciometriis médszerrel meghataroziuk a Gd(dtpa-bBza) stabilitisi allan-
dojat §-CD jelenlétében (fogK= 16,51) és tavollétében (logK=15,59).

Spektrofotometrids modszerrel vizsgaltuk a §-CD hatasil a Gd(dtpa-bBza) és a
Cu([T}-citrat kozditt fejatszod 6 fémioncsere reakeit sebességére.

Megallapitottuk, hogy a komplex spontdn disszocidcidjaval a csere nem megy
végbe, és meghatiroztuk a protonkatalizalt (k;) és a Cu®*-ion kataliz4lt (k3) reakcié-
utakon lefoly6 cserereakcidk sebességi dllanddit. A f-CD-nel kialakulé kolcsonhatas
kismértékben megndveli a komplex kinetikai inertségét.

Vizsgaltuk a Gd** dtpa, eob-dtpa, bopta, dtpa-bBua és dtpa-bBza ligandumokkal
képz6d6 komplexei &s a ttha kozotti cserereakcidk sebességét,

Megallapitottuk, hogy a pH ndvelésének gyakorlatilag nincs hatésa a Gd(dtpa)*~
és a Gd(bopta)*~ komplexek ttha-val lejatsz6d6 ligandumcsere reakciti sebességére.
A dtpa-amid szdrmazék komplexek cserereakcifinak sebessége viszont egyértelmfien
n{ a pH nivekedésével, &s ezen komplexek ligandumcsere reakcidi sokkal gyorsab-
ban jatszédnak le, mint a Gd(dtpa)*~, vagy a Gd(bopta)’~ reakciéi. Ugyanakkor a
cserereakcidk sebessége jelentékenyen né a ttha koncentrdcié nivelésével. Ezek az
eredmények azt mutatjik, hogy a reakeit a ttha kozvetlen tdimaddasdval, egy vegyes-
figandumd koztitermék képzbdésével jatszddik le.

160
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Kinetikailag labilis, vizoldhatd bizmat{fI))-porfirin komplexek lképzidése,
reakcidkinetikai, fotofizikai és fotokémiai tulajdonsigainak vizsgdlata

Patonay Katalin, V. évf. vegyészmérnik
PE Mérnoki Kar

Témavezettk: Dr. Horvath Ott6 tanszékvezet egyetemi tandr
PE Altalanos és Szervetlen Kémia Tanszék,
Valicsek Zsolt PhD hallgaté
PE Altalnos és Szervetlen Kémia Tanszék

_ A kiilonboz6 porfirinsiérmazékok és fém-komplexeik - kiilénleges fényelnyeld,
toltéskdzvetits és koordindcids tulajdonsigaik révén — jelentss szerepet jatszanak az
él6vilagban (pl. a klorofill, a citokrémok és a hemoglobin). Fotoaktivitasukat pl.
katalitikus folyamatokban [la], gyogyaszati célokra {(egyes daganattipusok, bakte-
rilis fertfzések fotodinamikus terépidja) [1b], vagy az analitika tertiletén (optikai
érzékelﬁk) hasznosn;ék [1c].

- A porfirinckomplexek altaldban egy fémiont tartalmaznak a sik ligandum kéze-
pén, a négy nitrogénatom hatérolta magban Ha azonban a fémion sugara megha-
ladja a 80 pm-t, il nagy ehhez a térhez képest. Ekkor tn. sitting atop (SAT) k(}mplex
jon létre; ebben a kézponti fémion kiemelkedik a ligandum sfkjab6l és torzitja is azt.
Tgy ezek a koordinéciés vegyiiletek sajatos fotofizikai és fotokémiat tulaj donsagok-
kal rendetkeznek.[2]. '

Meérete alapjan a Bi*t ion (sugara 103 pm) is ilyen vegyiiletek kialakitdsdra haj-
lamos. Munkdm sordn egy anionos és egy kationos porfirinszarmazék blzmut(HI)-
komplexeit vizsgaltam. Sikeriilt a hidrolizisre rendkfviil hajlamos fémion 1:1
{fém:porfirin) Ssszetétel kamplexelt elé4llitani és egyensilyi sllandbikat meghats-
rozni. Tanulmanyoztam képz6désiik kinetikajat; a reakcid mindkét porfirin esetében
Bsszetett folyamatnak bizonyult, melyben a végtermék egy mésik, eltérd szerkezetii
komplexen keresztiil keletkezik. A kationos porfirin esetében ezt a kdztiterméket
olyan mennyiségben is el8 tudtam 4llitani, hogy egyedi szinképeit felvegyem.

A vizsgslt vegyiiletek abszorpcids és emisszios szinképében a szabad porfiring-
hez képest észlelt eltolodasok és intenzitssvaltozasok alatamasztiak, hogy SAT komp-
lexekr6l van sz6. MegerGsiti ezt jellegzetes fotoindukalt IMCT (ligandumr6l fé-
mionra irdnyuld tdliésatviteli) reakcidjuk is. :
(11
a) Gerdes, R., Wihrle, D, et al., J. Photochem. Photobiol. A., 111, 65-75. (1997}

b) Tabata, M., Sarker, A. K, Nyarko, E., J. Inorg. Biochem., 94, 50-58. (2003)

¢) Smith, V. C., Batty, 5. V., et al,, Thin Solid Films, 284-285, 911-912. (1996)

[2] Horvith, O., Huszénk, R, Valicsek, Z., Lendvay, G., Coerd. Chem. Rev. 250, 1792-
1803. (2006)
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Al3+-glifoz:it komplexek vizes oldatban és Al,Os-feliileten

Takdces Zoltdn, V. évi. vegyész
DE Természettudomanyi Kar

Témavezettk: Dr. Staffan Sjiberg egyetemi tanar
UmedUniversity, Department of Inorganic Chemistry, Sweden

Dr. T6th Imre egyetemi tanar
DE Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

A glifozat (N-foszfonometil-glicin, PMG) egy széles spektrumu, nem szelekifv
herbicid, melyb6l gyomirté hatasdnak felismerése 6ta (1971) tobb szdszezer tonnét
alkalmaztak a mez&gazdassgban. Fémekkel oldatban alkotott komplexei termodi-
namikai stabilitdsi alland6inak, szerkezetének, valamint a kilonbdz8 dsvanyokon
val6 adszorpci6janak részletes ismerete elengedhetetlen, hiszen ezek befolydsoljak
hatékonysagat, toxicitdsdt, lebomlasat, ezaltal a kornyezetre gyakorolt hatdsdt egy-
ardnt.

A jelen munka a glifozat A" ionnal vizes oldatban képzett komplexeit, valamint
a bayerit d4svanyon val6 adszorpcidjat, felileti komplexeit vizsgélja. Célunk a stabi-
litdsi dlland Gk meghatarozdsa, valamint az adszorpeid kvantitativ lefrasa. Vizsgélati
modszereink kozé tartozik a Al és ¥'P NMR, a potencimetrikus titralas, a BET felii-
let meghatdrozas és az ionkromatogrifia.

Az AP ion vizes oldatokban stabilis komplexeket képez a PMG-nel. Méréseink
bizonyitjak, hogy dimer komplexek is képzidnek. Kis pH értékeknél (1<pH<2,5) és
1:1 fém-ligandum aranynal a monomet, mig nagyobb pH-nél a dimer a kedvezmé-
nyezett. Ligandumfelesleg sziikséges az AlL, komplexek képzidéséhez. A komp-
lexek (de)protonalédasi folyamatokban vesznek részt. A pH=4 feletti tartomanyok =
egyensilyi vizsgalata nem lehetséges az Al(OH)s(s) csapadék képzbdése miatt. A
dimer szerkezete nem ismert, de irodalmi analégidk alapjan vélelmezhets, hogy
Aly(OH),L, tipust a komplex. A P NMR spektrumok nagyon jelgazdagak, ami
izomerek keletkezését jelzi.

Adszorpcits kisérleteink megmutattak, hogy a glifozét erGsen kotGdik a bayerit
felszinéhez. A pH=5-10 tartomanyban az adszorpcié mértéke elérheti a 75-100 %-ot,
egyezésben az elméleti megfontolasokkal, a kristaly szerkezetével. A feliileti komp-
lexek képzidése a Basic Stern 1pK, modellel j6l leirhat6.

e
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Tabb hisztidint tartaimazé pentapeptidek nikkel(Il)- és kobalt(Iljkomplexei

Timdri Sarolia, IV. évf. angol-kémia szak
DE Természettudomdnyi Kar

Témavezetd: Dr. Varnagy Katalin egyetemi docens
DE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A Cu,Zn-szuperoxid-diszmutdz enzim aktiv centrumdnak modellezésére csopor-
tunkban tobb hisztidintartalmi pentapeptidet llftottak el6. Ezek koziil az Ac-His-
Ala-His-Val-His-NH,, az Ac-His-Gly-His-Val-His-NH, és az Ac-His-Val-His-Gly-His-
NH; pentapeptidek komplexképz® sajatsagait tanulmanyoztuk nikkel(Il)- és
kobalt(Ilionok jelenlétében. A kialakulé komplexeket pH-potenciometrids és TJV-
lathatd spektrofotometrids médszerekkel vizsgéltuk.

Méréseink alapjan megallapithat6, hogy mindkét fémion az imidazol nitrogének-
hez koordindlédik. Savas pH tartomanyban a két hisztidinen keresztiil t6rténd ko-
ordinacié az [MLH]}*+ komplex, a harom hisztidinen keresztiil torténd koordinacié
pedig az [ML]** komplex kialakuldsst eredményezi. Ez ut6bbi koordinéciés méd je-
lentSsen megnoveli az [ML]** komplex stabilitisét. A kordbbi eredmények alapjan
lithatd, hogy az [MLH[** és [MLJ*+ komplexek stabilitési sorrendje a Cu®* > Ni* >
Zn** > Co™ sorban csdkken, ami megfelel az Irving-Williams sornak.

A nikkel{ll}ionokat tartalmazé rendszerekben nagyobb pH-n a két amidnitrogén
kooperativ deprotonalédésa figyelhetd meg. Az egymagvd komplexekben feltéte-
lezziik izomerek kialakuldsat. A ligandumok két nikkel(II)ion megkotésére is képe-
sek. Fémionfelesleget tartalmaz6 oldatokban [NigLH 2+, INi;LH_ 4] és [Ni,LH_5]~
komplexek keletkeznek, ahol a fémionok a hisztidin imidazolnitrogénjéhez és az
amidnitrogénekhez koordindlédnak.

A kobalt(IT}iont tartalmazé rendszerekben a pH emelésével csapadék valt ki a
toményebb oldatokban. Higabb oldatokban nagyobb pll-na [CoLH _,] komplex ke-
letkezése feltételezhetd, és az amidnitrogének deprotonalédésa sem kizarhatd.
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BIOK-1 XXVIIL OTDK Kémiai és Vegyipati Szekcid

Az Fszak-budapesti Szennyviztisztité Telep kiltségkin. 616
hatékonysdgnivelésének kidolgozisa folytonos iizemii, helyszini
modellkisérletben

Bakos Vince, okleveles biomérnik
BME Vegyészmérnoki és Biomérndki Kar

Témavezetd: Dr. Jobbdgy Andrea egyetemi docens
BME Mez8gazdasagi Kémiai Technologia Tanszék -

Az Burépai Unithoz torténé csatlakozds révén hazanknak is meg kell felelnie
a tisziitott szennyviz nitrogéntartalméra vonatkozé szigori hatdrértékeknek. Az
Eszak-budapesti Szennyviztisztits Telep jelenleg nem képes a lassan szaporod6, au-
totrdf mikroorganizmusok 4ltal végzett nitrifikacidora. A TDK kutatds célja a BME
MezGgazdasagi Kémiai Technolégia Tanszéke dltal kidolgozott, mis megolddsok be-
ruhazasi koltségének kb. feléért megvaldsithaté hatékonysagnévelési technologia
legkritikusabb, téli tizemmaédban (12-14 °C-os reaktorhGfok) vald vizsgélata hely-
szini, &sszehasonlité modellkisérletben, a befoly¢ szennyviz kozvetlen felhaszns-
lasaval. Az egyik rendszer referenciaként szolgalt, ez esetben nem tortént vegy-
szeradagolds, viszont az eleveniszap koncentraciét mar a javasolt UlepitSkapacitas
bovitésnek megfeleld, magas értéken tartottuk: Referencia x=3,0 - 40 ¢/I. A masik
két rendszerbe a befoly6 szennyvizhez az elGiilepités hatékonysaganak novelésére
vas(Ill)-kloridot adagoltunk és azokat kétfé€le iszap koncentréciéval tizemeltettiik:
Vegyszeres x=2,0 - 3,0 g/l ill. Vegyszeres x=3,0 - 4,0 g/l. A bioreaktorok dssztérfogata
rendszerenként 13,3 1 voit. A befoly6 szennyviz térfogatarama megfelelt a nagy-
tizemi rendszer dtlagos hidraulikai tartézkoddsi idejének. A kapott eredmények azt
tdmasztottdk ald, hogy a modell-rendszerekbeli szennyviz htmérsékletét 21 napon
at 12-14 °C kdzott tartottuk és a megfeleld biomassza koncentracié tartomanyokat is
biztositani tudtuk. Bizonyitdst nyert az, hogy a vegyszeres elGiilepités valoban csok-
kenti az eleveniszapos bioreaktorok terhelését, mialtal adott iszapkoncentracié mel-
lett az iszapkor nivekszik. Az adott befoly6 szennyvizparaméter értékeknél az 1j, 30
mg/l-es dsszes nitrogén koncentrdcié hatirérték mindhdarom vizsgalt rendszerben
teljestilt. A referencia rendszerben azonban a megnévekedett terhelés(i idszakban
a tisztitott szennyviz NH;N koncentracidja meghaladta az 5 mg/l-es hatarértéket.
Mivel a szimuldci6s szamitdsok sordn azt allapithattuk meg, hogy a vizsgalt id&sza-
kokban feltehetfen nem tértént olyan mértékd inhibicid, amely a bioldgiai lebonté
folyamatokat figyelemre méltéan gatolta volna. Az eredmények minden tekintetben
alatdmasztottdk a csupén utbiilepitd bovitéssel és a téli iddszakban az elGiilepitdbe
torténs vegyszeradagoldssal elérhets, koltségkiméls hatékonysignivelés lehetsé-
gét, & egyben példat szolgiltattak a szimuldcids modellezés és a kisérletek egymdst
kiegészits alkalmazédsianak médszerére és eldnyeire.
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Nagy ateresztképességii vektor fejlesztése preparativ fehérje in vitro
transzlaciéhoz

Gécezi Viktdria, VI. évf. biomérnsk
BME Vegyészmérmoki és Biomérnoki Kar

Témavezet: Dr. Mésziros Tam4s tudoményos munkatars
BME Biokémjai és Elelmiszertechnol6giai Tanszék

Az utols6 évtizedek forradalmi valtozdsokat hoztak a biolégiai kutatdsokban, és
ezen kereszitil a kapcsol6d6 tudomanyokban is. Napjainkra szamos élélény teljes
genom szekvencidja ismertté valt, és tobb tizezer mRNS expresszids szintjének egy-
idej{i mérése is rutin feladatta lett az RNS detektlé mikrochipek elterjedésével. Az
ily médon bekoszontétt poszigenomikus korszak kihivasa a gének 4ltal kédolt fe-
hérjék funkciondlis tanulményozasa. A proteomikai kutatdsokat sck esetben mar
az els lépés, a tanulmanyozandé fehérje el§éllitasa limitalja. Napjaink legigérete-
sebb fehérje el64llit6 rendszerei in vitro transzlacién alapulnak. Ezek koziil is kiernel-
kedd jelentSségre tehet szert a btizacsira fehérjekivonaton alapul6 fehérje bioszinté-
zis, ugyanis ezzel a megkizelitéssel lehet a legkdltséghatékonyabb moédon el6éllftani
eukaridta fehérjéket.

Munkénkkal a jelenleg elérhet btzacsira in vitre lranszlici6s rendszer kénnyebb
alkalmazhat6ségét kivantuk elérni. Ennek soran létrehoztunk egy, a modern pro-
teomika elvdrasaink megfelels in vitro transzldcids vektort. Az optimalizalt vektor
lehetGséget teremt barmely tetsz8leges DNS szakasz gyors klénozéséra, sikeres in
vitro transzlalds esetén pedig a fehérje egyszer(i tisztitisara is. A kifejlesztett vek-
tor nem csak csoportunk tovabbi kutatdsainak fehérje igényét hivatott kielégiteni,
hanem szélesebb korben alkalmazhaté mas, proteomikai vizsgalatokat végzs labo-
ratoriumokban is.
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BIOK-3 XXVIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekci6

Rezisztens almafajtik a statisztika mériegén

Kolldr Zs6fia, V. évf. biomérnok
BME Vegyészmérnoki és Biomérnoki kar

Témavezet6: Dr. Kemény Sindor egyetemi docens -
BME Vegyipari Mfiveletek Tanszék

A modern tarsadalom élelmiszerekkel szemben tdmasztott elvdrasai sok esetben
ellentmondanak egymdsnak. Egyrészt dllandé torekvés a vegyszer- és adalékanyag
fethasznalds csbkkentése, masrészt bizonyos mindség dllandé biztositdsahoz az élel-
miszeripari adalékok és a mezigazdasdgi termesziésben a megfelels novényvéde-
lem elkeriilhetetlen. ‘

A fentiek fényében dolgozatom arra keresi a valaszt, hogy vajon a hazinkban
termesztett Re-alméik eladhatdk-e az asztali-gyiimdles piacon. Tzek az almafajtik a
magyar mikroklima specialis hatédsira az egyéb helyen termesztetteknél sokkal jobb
tulajdonsagriak, és termesztésitk — mint minden Re-almaé — az egyéb fajtdknal joval
kevesebb vegyszert igényel.

Munkammal 2004-ben egy olyan projektbe kapcsolodtam be, mely soran nem
csak az almakra vonatkoz6 fogyasztdi igényeket mérjik fel, hanem egyidejlileg t4-
tolasi kisérletek és szakértsi érzélszervi vizsgalatok is folynak.

A fogyasztol igények és elégedettség vizsgilata — az driasi adathalmazok feldol-
gozasa és értékelése miatt — hatékony informatikai tdmogatdssal végzett matemati-
kai statisztikai elemzéseket igényel. Csapatunk hirom egymast kivets évben tobb
mint 3000 embert vont be a fogyasztdi tesztekbe és az ezekhez kapcsolédé interjiiba.
Munkém igy hdrom {5 részre tagolddott:

— Részt vettern a Re-almékra vonatkozd adatgy(ijtésben, mind a kérdéivek kiala-
kitdsdban, mind pedig a kidllitasokon valé rangsorolasos tesztek és fogyaszt6i
interjik lebonyolitdsdban.

— Az adathalmazok feldolgozisahoz és statisztikai értékeléséhez Visual Basic for
Excel és Visual Basic for Statistica szoftvereket készitettem

— Aszoftverekkel elvégeziem a 2004. és 2005. évi adatok teljes sz{irését, valamint
feldolgoztam és értékeltem a birdloktol szdrmazo adatokat tartalmaz6 interja-

kat

A statisztikai elemzés sordn els6sorban nemparaméteres modszereket alkalmaz-
tam (multinomialis x*-préba, Spearman-féle rangkorrelaci6, Kruskal-Wallis-proba).
Logit- regresszitval valamint az 4ltalam definidli egyszer(i mutatéval (preferencia-
index} vizsgéltam a rezisztens almik fogyaszidi elfogadottsagat. Mindkét utobbi
modszer alapjdn megdllapitottam, hogy a Re-almakat a fogyaszték biralataik szerint
szivesen fogadndk asztali almakként is.
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l'J]' céifehérje a Mycobacteritin Tuberculosis-ellen, a MT-dut klénozésa,
karakterizildsa és kristélyositdsa

- Nagy Nikolett, V. évf. biomérnék
BME Vegyészmérnski és Biomérniki Kar

Témavezets: Vértessy G. Bedta tudoméanyos tandcsadd

MTA SZBK EnzimolGgiai Intézet

Munkédm célja a Mycobacterium tuberculosis dUTP-4z enzimének karakterizildsa és
kristalyositisa volt, valamint olyan sz(irdmédszerek kidolgozasa, melyek kdzepes
illetve nagy dteresztd képességtiek, igy segitségiikkel gyorsan és hatékonyan tudjuk
sz(irni a TBC dUTP4z-a ellen hat6 lehetséges antagonistdkat.

Az eredmények a kovetkezdk:

1.
2

Sikertilt kI6nozni a nativ fehérjét, az expresszi6 jonak mondhaté.

A fehérje katalitikus aktivitésa igen alacsonynak bizonyult, de Mg ion jelenlé-
tében az aktivitds ndvelhets.

- Aligandindukalt konformicié valtozas CD spektroszk6pidval kimutathaté.

- Limitalt tripszinolizissel azonositottam az «, S-imino dUTP ligand altal védett

peptidkdtést az enzimen beliil.

. Az enzimaktivitds mérése, valamint a limitalt tripszinolizis médszere, nagy-

szam( antagonista szfirésére alkalmazhat6. Mindkét esetben hozzavetSlege-
sen naponta 10 antagonista vizsgalhat6.

- Kilenc, részben kiilonboz kicsapd dgens mellett, j6l diffraktalé fehérje krista-

lyokat nyertem. A szamos kiilonbz6 korillmény rendkiviil {géretesnek bizo-
nyult, mivel val6szinfisithets, hogy ezek koziil egy vagy tobb az antagonistak-
kal egyiitt kristilyositand6 fehérje esetében is célravezets lesz.
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Daunomicin tartalmd oligoarginin konjugdtumok szintézise és hatdsa Hugnan
leukémia (HL-60) tumorsejtekre

Peregi Baldzs, IV. évf. bioldgia-kémia
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetdk: Prof. Dr. Hudecz Ferenc egyelemi tanir
ELTE Szerves Kémiai Tanszék

Bandczi Zoltan
ELTE Szerves Kémiai Tanszék

A daunomicin hatésos, klinikumban alkalmazott szer kiilonbdzd tumoros megbe-
tegedések gyogyitasdban, azonban jelentds kardiotoxicitassal rendelkezik. Hosszi
ideig torténd alkalmazdsa soran pedig a rdkos sejtekben rezisztencia alakulhat ki.
Az oligoargininek a sejtpenetrdlé peptidek csalddjdba tartoznak. Ezek a peptidek a
hozzajuk kapesolt vegyiileteket bejuttatjdk a sejtékbe. Munkdm sordn a daunomi-
cin mellékhatdsainak cstkkentése érdekében a daunomicin szukcinilezett szirma-
zékat oligoargininekhez konjugditam. Irodalmi adatok szerint el8szér kapcsoltam
kovalens kotéssel tetra- és oktargininhez, mint hordozé peptidhez szukcinilezett da-
unomicint. A peptideket szildrd fazison (Rink-amid gyantan) épitettem fel, majd
RP-HPLC-n megtisztitottam, és jellemeztem MS és analitikai RP-HPLC segitségével.
Modszert dolgoztam ki a szukcinilezett daunomicin amid kétésen keresztiil torténs
kapcsoldsara az oligoargininek N-termindlis amino-csoportjdhoz oldat fazisban, A
célvegytileteket RP-HPLCn megtisztftottam, majd MS és analitikai RP-HPLC segit-
ségével jellemeztem.

A konjugatumakkal végzett stabilitdsi vizsgalatok azt mutatték, hogy a sejtes vizs-
gélatok ko-riilményei kdzott a konjugdtumok meg@rzik szerkezetiiket, kellGen stabi-
lak. Tumorellenes hatasuk in vitro vizsgélata soran megdllapitottuk, hogy az oktar-
gininnel torténd konjugdlds utin a daunomicin szarmazék megdrzi a citosztatikus
hat4sit. Ugyanakkor a tetraarginnnel torténd konjugalds rontotta a szukcinilezett
daunomicin hatdsit. A konjugatumok hatdsdnak vizsgalata MDR rezisztens tumor-
sejteken folyamatban van. A konjugédtumolkkal sejtbejutasi vizsgalatokat végeztiink
mind szenzitiv mind rezisztens sejtekkel dramlasi citométer segitsé-gével. A kon-
jugdtumok sejtbejutdsa koncentraciofiiggést mutatott. Alacsony koncentracidtarto-
ményban a tetraarginin tartalma konjugatum nemn mutatott sejtbejutdst. Azonban
magas koncentrdci6 tartomanyban a sejtbejutdsa az oktaarginin tartalmi konjuga-
tumndl is hatékonyabb volt. A tetraarginines konjugdtum rosszabb citosztatikus ha-
tdsa Osszefiigg azzal, hogy csak nagy koncentracié esetén tapasztalunk sejtbejutést.
Annak magyardzata, hogy miért jut be jobban a tetraarginines konjugétum maga-
sabb koncentraciénal, tovdbbi vizsgalatok elvégzését igényli.
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Genetikailag médositoit kukorica DNS alapd meghatirozdsa

Pézsa Nikolett, V. &vf. biomérnsk
BME Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar

Témavezets: Dr. Szarka Andris egyetemi adjunktus
BME Biokémiai és Elelmiszertechnolégiai Tanszék

Napjaink egyik legaktudlisabb biotechnolégiai, taplalkozastani, élelmiszeripari
problémdja a genetikailag médositott termékek élelmiszerként torténd felhaszn4dldsa.
Az idegen eredetfi DNS szekvencia bevitele egyelére még meg sem jésolhat6 kévet-
kezményekkel jarhat. Igy érthetd, hogy az Eurépai Unié rendelkezett a 0,9 %-nal
magasabb részardnyban genetikailag médositott anyagot tartalmazé termékek jelo-
léskotelezettségérsl. A jeloléskotelezettség miatt komoly igény jelentkezett pontos
DNS alapt mennyiségi élelmiszeranalitikai eljarasok kifejlesztésére. Célunk olyan
DNS alapt analitikai eljarasok kifejlesztése volt, amelyek alkalmasak a genetikailag
modositott anyagok kimutatdsara nyersanyagokbdl, valamint kilonboz feldolgo-
zottsdgi szint( termékekbl.

A kisérletes munka sordn kiilonbdz8 DNS izoldlasi technikdk segitségével DINS-t
nyertiink az egyik legfontosabb ipari ndvénybo6l a kukoricdbol, valamint a belSle ké-
sziilt kiilonbdzs termékekbtl. A genetikai manipuldcié detektdlasdt mindségi PCR
analizis, valamint a mennyiségi DNS meghatdrozast lehetové tev real-time PCR se-
gitségével végeztiik.
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BIOK-7 XXVIIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekci6

Egy acilaminoacil-peptidiz szubsziritkots helyének réntgendiffrakeiGs
vizsgdlata: szélesebb specificitist igazolé kisérlet

Riédi Krisztina, V. évf. vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Hornung Baldzs, I1I. évi. vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetok: Harmat Veronika tudomanyos segédmunkatars
MTA-ELTE Fehérjemodellez Kutatécsoport

Sztiray Balint egyetemi adjunktus
ELTE Szervetlen Kémiai Tanszék

A biomolekulak hidrolizisét kataliz4l6 szerin-peptidéz csaldd alcsalddjat alkotjak
a prolil-oligopeptiddzok. Kézéjiik tartozik az acilaminoacil-peptidaz-csoport (APH).
Tagjai szdmos alacsony- és magasrend(i é16lényben eléfordulnak, tobbek kizott az
emberben is. Az ingeriiletitvive foszfét-észter tipust molekuldk ezen enzimek spe-
cifikus szubsztrdtjai, ezért a tudat kémiai folyamataiban jelentSs szerepe lehet az
enzimeknek. Kimutattik, hogy hidnya dsszefligg a vesében és tiidSben kialakulé
kissejtes rakkal. Az acilaminoacil-peptidazok koziil eddig egyediil az Aeropyrum per-
nix-ben eltforduld acilaminoacil-peptidéz, az apAPH szerkezetét irték le.

Murnkénk soran az enzim AcPhe és GlyPhe inhibitorokkal alkotott komplexé-
nek rontgendiffrakciés szerkezetét hatdroztuk meg. Ezdltal elséként irhattuk le az
acilaminoacil-peptidazok valGs szubsztrat kotésének szerkezeti jellemzoit. Igazol-
tuk, hogy a hidrolizdland6 molekuldt apoldros szubsztratkotd helyek rogzitik az en-
zimhez. Tovabba feltérképeztiik a masodik szubsztratkoth helyet és javaslatot tet-
tiink a harmadik és negyedik zseb helyére. Az enzim szerkezetének vizsgélatakor
felmeriilt, hogy endopeptiddz aktivitast mutathat. Az enzim muténsat, egytittkrista-
lyositottuk egy oligopeptid szubsztratial, amelyet az enzim elhasftott. £ szerkezettel
igazoluk az endopeptiddz aktivitdst és lefrtuk a harmadik szubsztritk6ts helyet. Az
észlelt fenilalaninban dis régid magyarazatot ad az apAPH hidroféb aminosavakat,
elsdsorban a fenilalanint tartalmazé oligpeptideknél mutatott szokatlan endopepti-
daz aktivitdséra.
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Kemotaxisra épiil§ irdnyitott gydgyszer célbajuttatas vizsgalata DD
monocitdkkal

Tarcsay Akos, IV. évf. vegyészmérnok
BME Vegyészmémoki és Biomérnoki Kar

TémavezetSk: Dr. KGhidaj Liszl6 egyetemi docens
SE Genetikai, Sejt- és Immunbiologia Intézet

Ds. Ling Orsolya egyetemi tandrsegéd
SE Genetikai, Sejt- és Immunbiolégia Intézet

Konzulens:  Dr. Sveiczer Akos egyetemi docens
BME Mez6gazdasigi Kémiai Technolégia Tanszék

Napjainkban a sebészeti beavatkozasok és a sugarterapia mellett egyre nagyobb
szerepet jatszik a kemoterdpia a daganatos betegségek gydgyitasdban. Ezen gyogy-
szerek egy 1j csoporija célzott terdpiat alkalmaz, melynek sordn adott sejtekre fejti
ki hatésat specifikus kapcsolédasok révén. A GSI SE, Kemotaxis Munkacsoport al-
tal szabadalmi eljérds alatt 4116 technika a mobilis sejtek kemotaktikus mozgaséra
épitve specifikus receptor-ligandum kélesénhatdsok segitségével tervezi gyogysze-
rek célbajuttatésat.

Méréseim sordn a humdn, leukémids, monocita {DD) sejtvonal kemotaxisanak
els6 vizsgdlatait végeztem el. A vizsgalatok célja, citosztatikumot (methotrexat) tar-
talmazé konjugétumok sejtekhez valé eljuttatdsanak modellezése volt. A célsejtpe-
cifitdst biztosité kemotaktikus ligandumok bakterialis formilalt tripeptidek (IMLF,
fINLeF) voltak. A hordozé-molekula szerepét egy oligopeptid, a tetratuftsin (T20)
toltétte be, s ehhez kapesoléddott az emlftett methotrexat (MTX) molekula is. Ered-
ményeim szerint a leger8sebb kemaoattraktans hatdst a hordozé molekulaként atkal-
mazott T20 mutatta, de a vizsgdlt két gydgyszer tartalmii konjugdtum esetében is
kemoattraktans hat4st tapasztaltam. _

-A kemotaktikus gyégyszer célbajuttatas sordn a kemotaktikus ligandumok iltal
kifejtett citosztatikus-hatdst citotoxicitési vizsgéalatokkal mértem. Ennek eredményei
a szetint az attraktans hatasi konjugatum megtartotta a gyGgyszerre jellemzs hata-
sat. . . S
A kemotaktikus ligandumok térszerkezete és a kivaltott biclégia jelenség kozott
felismert dsszefliggéseink alapjan kezdtem meg a vizsgalt ligandumok szdmitogé-
pes.molekulaszerkezeti modelljeinek elkészitését molekula mechanikal szadmitdsok-
kal. E vizsgalatokkal magyardzatot sikertilt adni a formildlt peptidek konjugatu-
mokban is megGrzitt kemotaktikus hatdséra.
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Az wracil DNS-hiba molekuldris felismerésének vizsgdlata

Téth Agnes, V. évf, vegyész
ELTE Természettudoményi Kar

Témavezets: Dr. Fuxreiter Ménika tudomanyos fémunkatérs
MTA 5ZBK Enzimolégiai Intézet

Az €16 szervezetek szdmidra elengedhetetlen a DNS épségének megbrzése. Mivel
naponta kb. 10000 DNS-hiba keletkezik minden egyes sejtben, ezért hatékony DNS-
hibajavité mechanizmusok alakultak ki az evolticié sordn. Kérdés, hogyan képesek
a fehérjék a DNS-kédot ,olvasni”, olyan dllapotban, mikor a kélesonhaté partnerek
teljesen hidratdltak és kdzottiik kdzvetlen kapesolat nincs. Feltételezésiink szerint 16-
tezik egy altalanos DINS-felismerési mechanizmus, mely minden DNS-szekvencia/
hely azonosftdsara alkalmazhats. Munkdm soran olyan molekuldris tulajdensdgo-
kat kerestem, melyek informéciét hordoznak a fehérje szamdra a DNS Osszetétels-
rdl a felismerés korai szakaszaban, anélkiil, hogy specifikus kités-mintizat kiala-
kulna. E célbél az UJ és T hibat tartalmazd DNS molekuldk statikus és dinamikus
szerkezeti tulajdonsagait, valamint hidratdcids sajdtsdgait tanulményoztam maoleku-
ladinamikai szimuldcidk segitségével és megkiséreltem osszefiiggéseket feldllitani
a hiba jelenlétével, valamint a hibét javité uracil-DNS-glikozildz (UDG) enzim fel-
ismerési mechanizmuséval. Eredményeim alapjan a hibds bézist tartalmazé DNG-
molekuldk lényegesen nagyobb flexibilitdssal rendelkeznek, mint az ép szekvencia.
A sériilt DNS molekuldk deformélhatosdga kiildndsen azon koordindtdk mentén ki-
emelkedd, melyek iranyaba jelentSs konformacié-valtozds torténik az UDG-vel tor-
ténd komplex kialakuldsakor. Az U bdzishiba felismerését segiti, hogy a hiba koriili
foszfalcsoportok dsszenyomhatGbbak, mint az ép bdzisnal, melyek deformalidsa a
DINS meghajldsahoz vezet, ezzel megkénnyitve a baziskinyilas folyamatat. A DNS-
sel val6 asszocidci6 sordn eldszor a DNS hidratburkéval 1ép kolcsdnhatasba a fehérje,
melynek kitlintetett szerepe lehet a felismerés ezen fazisaban. A DN5-t hidratal6 viz
szerkezete és kdtésertssége erls szekvencia-fliggést mutat. A vizmolekuldk a hibds
bazis kirnyezetében lazdbban kétottek, azaz kénnyebben helyettesithetSk a komp-
lex kialakuldsakor. A hibdval szomszédos foszfatcsoportok hidraticids szdma is 16-
nyegesen csdkken az ép szekvencidhoz képest, tehat els6 kapesolddasi pontként mii-
kddhetnek. Munkdm soran tehdt két olyan tényez&t sikertilt azonositanom, amelyek
a hibss DINS-szakaszok koral felismerését segitik. Az egyik a DINS-t kiriilvevs viz
szekvenciafliggd mintdzata és kotéserfissége, amely un. hidraticiés ujjlenyomat-
ként” szolgdlhat a fehérje szdmara. A masik pedig a hibds DINS-ek nagyobb lokilis
flexibilitdsa, mely energetikailag kedvezbbé teszi a komplex-képzddés folyamatat.
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Feltételezetten m{ikddé enzimek igazoldsa humdn szérumban és patkdnymaj
lizoszéma-preparatumban

Varga Renita, V. &vi. vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezettk: Dr. Hudecz Ferenc egyetemi tandr
ELTE Szerves Kémiai Tanszék
Dr. Tugyi Regina tudomanyos munkatérs
MTA Kémiai Kutatékozpont

Munkam sordn human szérumban, illetve patkdnymdj lizoszémapreparatumban
m{ikddd enzimek vizsgalatdval foglalkoztam. Ehhez enzim inhibitoros kfsérleteket
végeztem el két biologiailag aktiv, epitép sajatsagokkal rendelkez® modell peptid
felhasznéldsdval. Az egyik amucin 2 (MUC2) glikoproteinb8l szarmaz6 1s TPTPTGT-
QTPT2 epitép szakasz volt, mig a mdsik a Herpes Simplex virus 1 (HSV-1) D gliko-
protein egyik epitop peptidje: 27sLLEDPVGTVAzs7.

Korabbi kutatdsok sordn a fent emlitett epitép tulajdonsiggal rendelkezé pepti-
dek stabilitdsat vizsgaltak ebben a két komplex bicltgiai matrixban, és a peptidek
bomldsprofilja alapjdn feltételezéseket tettek a hasitdsokat végz{ enzimekre [1].

Munkam célja az volt, hogy a feltételezett enzimek részvételét a peptidek lebonta-
sdban inhibitoros vizsgalatokkal igazoljamn - vagy meger8sitd eredmény hidnydban
elvessemn. Ennek érdekében el6szor irodalmi adatokat kerestern a feltételezett enzi-
mek specifikus inhibitoraira, illetve azok hatdsos koncentracidjara.

Kovetkez$ 16pésként optimalizdltam a kisérleti koriilményeket, mely magéban
foglalta az inhibitorok oldhatésdgdnak vizsgédlatat, illetve a megfeleld inhibitor-kon-
centracidk beallitasat.

Humadn szérumban vizsgaltam a dipeptidil peptidaz IV, az aminopeptiddz N és
a leucin aminopeptiddz kizremiikddését a peptidek lebomldsaban, mig lizoszéma-
prepardtumban a prolil karboxipeptidaz, a neprilizin, illetve a tripeptidil peptiddz I
és a katepszin D) szerepét vizsgaltam.

Az inhibitorok hatadsdra bekvetkezs valtozdsokat a lebomlashan RP-HPLC segit-
ségével kdvettem, a fragmenseket tdmegspektrometrids mdédszerrel azonositottuk.
Az eredményekbil kivetkeztetéseket vontam le a feltételezett enzimek részvételére
vonatkozdan.

Osszességében megallapithat6, hogy a legtébb esetben minden bizonnyal a fel-
tételezett enzimek végzik a hasitdst. Minden esetben sziikséges azonban tovabbi
kisérleteket elvégezni izoldlt enzimekkel, illetve j6I definialt enzim-keverékekkel a
feltételezések és kovetkeztetések végst igazolasdra vagy cafoldsira.

[11 Tugyi Regina: Doktori értekezés, (2005)

175

i
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- Mozgékony fehérje térszerkezeti elemek konformacids egyenstlyanak
vizsgélata (,Izgaga” 3-red6k)

Varnai Csilla, V. évf. vegyész
ELTE Természettudoményi Kar

Témavezettk: Dr. Perczel Andrés egyetemi tandr
ELTE Szerkezeti Kémia és Bioldgia Laborat6rium

Kiss Rébert doktorandusz
ELTE Szerkezeti Kéimia és Biologia LaboratGrium

A fehérjefeltekeredés és -kitekeredés kritikus pontja a bioldgiai aktivitds szabalyo-
zasdnak. Az egyre jobban megismert konformécids vagy ,aggregacios” betegségek
kozos jellemvonasa a hibdsan vagy részlegesen feltekeredett fehérjék aggregécitja.
Erfe j6 példa az Alzheimer- és a Parkinson-kér, melyben a kitekeredett fehérjék ~ ki-
kertilve a sejt védekez mechanizmusa alél - oldhatatlan plakkokat képeznek a sejt-
ben illetve sejtkdzi térben. Az aggregdci6s, (in. amiloid betegségekben alapvetten
hasonl6 szerkezet(iek az aggregatumokat felépit6 amiloid szalak; torzsszerkezetiik
B-redGzott rétegekbdl formalddik, amelynek szalai gyakran mer8legesek az amiloid
szal fétengelyére. Ahhoz, hogy hatékonyan kiizdhessiink ezek ellen a betegségek
eller, fontos, hogy megérisiik a fehérjefel- és kitekeredés atomi szintfi mechanizmu-
sat, s ehhez elengedhetetlen a peptidek illetve fehérjék konformacids egyensalydnak
kvantitatfv vizsgalata.

E munka keretein beliil -reddzott réteg térszerkezet(i modellpeptidek (Betanova
[1] és SETE [2]-sz4rmazékok) konformiéciés egyensiilyat vizsgaljuk. Homonuklea-
ris NMR-spektrumok analizisével nyert 'H-'H NOE-kényszerfeltételek segitségével
molekuladinamikai szdmitasokat végeztlink a modellpeptidekre, valamint a homo-
nukledris NOE-kereszicstcsok vizsgdlatdt végeztiik el a Betanova esetében ab initio
mdon kiszamolt feltételezetien idedlis térszerkezeti poli(Ala) modell esetén vir-
haté NOE kereészicsticsokkal vald Gsszehasonlitdssal. Modellpeptideinken térténs
vizsgalaton keresztiil igazoljuk a konformaciés egyensiily meglétét, valamint arra a
kivetkeztetésre jutottunk, hogy ennek pontos megériéséhez ab initio szamitdsokon
alapul6 médszer szitkséges, s bemutatunk egy, a f-reddzdtt réteg térszerkezet(i pep-
tidek konformicids egyenstilydnak kvantitativ vizsgalatdra alkalmas (j méodszert.

[1] Kortemime T., Ramirez-Alvarado M., Serrano L., Science, 281, 253 (1998)
[2] Santiveri C. M., Pantoja-Uceda D., Rico M., Jiménez M. A., Biopolymers, 79, 150
(2005}
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KTECH-1 XXVIII. OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcié

Moddositott diszpergens adalékok motorolaj kompozicikban kifejtett hatassnak
vizsgdlata

Beck Adém, okleveles vegyészmérnik
PE Mérnoki Kar

Témavezetdk: Dr. Bartha Liszl6 tanszékvezetd egyetemi tandr
PE Asvényolaj- &s Széntechnoldgiai Tanszék
Sdgi Richdrd okl. vegyészmérnok
PE Asvényolaj- &s Széntechnoelégiai Tanszék

A legtijabb miiszaki-, gazdasagossagi- és kirnyezetvédelmi kovetelményeket is
kielégitG motorolajokat a korabbindl kisebb fém-, kén- és foszfortartalmi adalék-
kompozicickkal kell a jovében elGallitani. A kutatds fontos feladata az utSégetd
katalizatorokat kérosit6 jelenlegi adaléktipusoknak j, de hasonl6an hatékony ada-
lékokkal torténd kivéltasa. A jovSbeni megoldasok egyike lehet kilinbozs vegyii-
letekkel médositott, tobbfunkcits poliizobutilén (PIB)- szukcinimidek el64llitasa és
ezek felhasznaldsa a formulazasok sordn.

Ezért kutatomunkam célja az volt, hogy a Tanszéken el&allitott molibdénkomp-
lexszel, kén- illetve kalciumvegytilettel médosftott (PIB)-szukcinimidek felhasznala-
sdval olyan motorolaj kompozicitkat dllitsak el6, amelyek a lehetd legkisebb adalék-
tartalom mellett is hasonlé vagy kedvez6bb tulajdonsigokkal rendelkeznek, mint a
kereskedelmi forgalomban kaphat6, kdzepes teljesitményszintd motorolaj formulak.
Kutatdsaim soran killénbéz6 médositott diszpergens adalékok alkalmazaséval és el-
térd koncentracidaranyok mellett vizsgaltam a motorolajok detergens-diszpergens
hatékonysdga, termikus- és oxidécios stabilitdsa, valamint a kopas- és strlédascsok-
kent§ hatasa, illetve a kompoziciék osszetétele kiszott tsszefiiggéseket.

Az elvégzett hatasvizsgalatok alapjan megallapitottam, hogy megfeleld mennyi-
ségi aranyok meliett alkalmazva a kereskedelmi és a médositott (PIB)-szukcinimide-
ket kivdlaszthat6k olyan motorolaj kompoziciék, amelyek — detergens és kiegészits
antioxiddns adalék nélkiil is — hasonl6 tulajdonsagokkal rendelkeztek, mint a keres-
kedelmi, kézepes teljesitményszint{i motorolajok. Tovébba sikeriilt a kérnyezetvé-
delmi szempontbél kedvezStlen tulajdonsdgi cink-dialkil-ditiofoszfat (ZnDDP) ti-
pusd antioxiddns és kopasgatlé adalék koncentracijdt felére csékkenteni jelents-
sebb hatékonysdgromlas nélkl.




XXVIIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcid KTECH-2

Gy6gyszerhatéanyagok reszolvildsa szuperkritikus extrakcidval

Béna-Lovisz Judit, okleveles biomérndk
BME Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar

Témavezets: Dr. Siméandi Béla egyetemi docens
BME Vegyipari Miiveletek Tanszék

Munkamban 2-(4-izobutil-fenil)}-propionsav (ibuprofén) és N-inetil-1-fenilpropdn-2-a-
min (metamfetamin) reszolvalhatésagat vizsgaltam. Kisérleteimben a reszolvalasok
soran elvéilasztasi miiveletként szuperkritikus extrakciét alkalmaztam, amelynek 1¢-
nyege, hogy az extrahalé olddszer szuperkritikus allapott szén-dioxid.

Az ibuprofén reszolvaldsanal részletesen megvizsgéltam a mintaelGkészitésnél
haszn4lt old6szerek mindségének, illetve a hordoz6 mennyiségének hatdsat a reszol-
vilas eredményességére. Tanulmanyoztam tovibba az oldészermentes mintaelSké-
szitéssel torténd enantiomer elvilasztist egy tisztabb technolégia alapjainak kifej-
lesztése célidbdl.

Mindkét vegyiiletnél kiprobaltam egy j eljarast, az an. ,holland reszolvalas”-t,
amelynek lényege, hogy tobb rokon szerkezetfi reszolvalészert adva a racém vegyii-
lethez nagyobb tisztassgi termék vérhato.

Az ibuprofén reszolvildsa sordn (reszolvaldszer: R-(+)-feniletifamin, extrakcids
paraméterek: 150 bar, 33 °C) a mintael6készitésnél hasznalt oldészer jelents hatassal
volt a termelésre és az enantiomertisztasdgra. Az alkalmazott hordozé mennyisége
befolyasolta a latszélagos oldékonysdgot. A nagy mennyiségfi hordozét alkalmazd
reszolvalas irodalmi érték feletti latszdlagos oldékonysagot eredményezett. Az ol-
dészermentes mérések esetében kristalyosodasi koriilmények (kristalyosod4si idd,
hémérséklet) a reszolvalas eredményességében meghatdrozénak bizonyultak.

A metamfetamin reszolvalasanal (160 bar, 39°C) hdrom reszolvaldszer keverékét
prébéltam ki: a (2R, 3R)«(-)-borkdsavat (BS), (2R, 3R)}-(--)-0,0'-dibenzoil-borkisav
monohidratot (DBBS) valamint a (2R, 3R)-(-)-0,0'-di-paratoluil-borkGsavat. Azt ta-
pasztaltam, hogy a DBBS reszolval6 képessége a mélarany fliggvényében maximu-
mos girbe mentén alakul. A leghatékonyabb elvilasztas 0,25 mélaranynal érhet
el. A BS minden molardanynal kismértékii reszolvaldst eredményezetl. A kutatss
eredményeird] két nemzetkézi publikacié késziilt [1,2].

[1] P. Molnar, E. Székely, B. Siméndi , 5. Keszei, ]. Lovész , E. Fogassy, fournal of
Supercritical Fluids, 37, 384-389, (2006)

[2] I. Kmecz, B. Siméndi, E. Székely, ]. Lovisz, E. Fogassy, Chirality, (kézlésre elfo-
gadtik)
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PV hulladékok kezelése: termikus és katalitikus bontds madositott hidrotaicit
eredeti katalizatorok jelenlétében

Faragd Timea Zsanett, V. évf. vegyvész
SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezett: Dr. Haldsz Janos egyetemi docens
SZTE Alkalmazott és Kornyezeti Kémiat Tanszék

Napjainkban a miianyagokat nagy mennyiségben gyartjuk, az élet minden terii-
letén sltalinosan haszndljuk; fgy egyre né a hulladékba keriilé mennyiségiik is. A
hasznélat szempontjabdl kedvezd, de a hulladékkezelés vonatkozédsaban kedvezot-
len bomlasi tulajdonségaik miatt a miianyaghulladékok artalmatlanftdsa még nem
megoldott, ezért jelentds kornyezeti terhelést jelent. A kl6rtartalmi mianyaghulla-
dékok drtalmatlanitasat kiemelt figyelem kiséri, mivel a kezelés sordn veszélyes 4t-
meneti termékek képzddhetnek. A mianyagok pirolizise az egyik legjobb mo6dszer
a kevert miianyaghulladékok éartalmatlanitisdra és energiaként val6 tjrahasznosits-
sdra. A pirolizis szilard anyagok (pl. téltdanyagok, katalizatorok) jelenlétében mas
termékspektrumot eredményezhet, mint a homogén reakcié, ezaltal jobban szabs-
lyozhato.

Munkdm sordn a PVC hulladékok drtalmatianftisdnak egyik lehetséges technik4-
javal, a katalitikus bontéssal foglalkozom. A PVC édrtalmatlanitss veszélyének oka a
klértartalom, illetve, hogy a nem megfelel§ hémérsékleten {1200 °C alatt) tirténd ha-
kezelés sordn kornyezet- és egészségkarosité anyagok (pl. dioxinok) keletkeznek. A
katalitikus bontés vizsgalatdban gydri ill. kiillonbozs fémjonokkal (Fet, Cu®t, Cr3t))
moédositott Mg-Al-hidrotalcit, ill. hidrotalcit alap vegyesoxid katalizatorokat alkal-
maztam. Termikus analitikai mérésekkel kovettem a lejatsz6d6 folyamatokat, majd
laboratériumi all64gyas reaktorban, 400 °C hémérsékleten, nitrogénaramban végez-
tem a bontdst. A gaznemi termékek analizisét gazkromatografissan, a mineralizalt
kl6r meghatdrozasat NaOH-os csapdézéssal, argentometridsan végeztem.

A termikus analitikai mérések bizonyitottik, hogy a PVC termikus bontssa két
lépcstvel jellemezhetS folyamat; katalizatorok jelenlétében a reakcid hémérséklete
alacsonyabb, mint a pirolizis sordn alkalmazott hmérséklet. Ugyanakkor a HCl
valamennyi esetben teljes mértékben eltavozik a rendszerbdl, igy a kés6bb tavozs
szerves szarmazdékok mar nem tartalmaznak klért, és tjrahasznositdsuk mind ener-
giaként, mind pedig nyersanyagként lehetséges. . ,

Laborat6riumi reaktorban vizsgéltam a gy4ri PVC por, a lagyitét tartalmazé PVC
kébelburkolat és a PVC/PP 1:1 ardny(i keverékének termikus és katalitikus bormnlési
tulajdonsagait. Erdemes kiemelni, hogy amig a gyari PVC por esetében a Fe-Mg-
Al vegyesoxid jelenlétében végzett bontds sordn marad vissza a legkevesebb koksz,
addig a PVC kébelburkolat esetén a katalizitor nélkiili, il. a Mg-Al vegyesoxid ka-
talizator mellett kapunk hasonl6 eredményt.
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Fél-len szivetek folyékony ammdnids kezelése és miigyantds kikészitése

Kis Andrea, VI. évf. vegyészmérnik
BME Vegyészmérnoki és Biomérndki Kar

Témavezetdk: Dr. Csiszar Emilia egyetemi docens
BMEgyetem Milanyag- és Gumiipari Tanszék
Dornyi Barbara doktorans
BME Milanyag- és Gumiipari Tanszék

A textitkikészitésben a folyékony amménids duzzasztast elsbsorban pamuthol ké-
sziilt textilisk tulajdensdgainak javitdsara alkalmazzak, f6ként a kénny{ kezelhetd-
ség, a simara szdradés, a j0 gyiirddésfelold6 képesség, a mérettartas, a megfelels szi-
lardsdgi tulajdonsdgok, a fogds és a kopédsillésag egyenstilydnak kialakitdsdra. Az
elérhett kedvezd tulajdonsagok miatt kitllondsen indokolt, hogy a folyékony ammdé-
nids kezelés hatdsat fél-len szovetek esetében is megvizsgaljuk. A Mfianyag- és Gu-
miipari Tanszék Textilkémiai laboratériumaban 2000 6ta foglalkoznak a lenszivetek
folyékony amménids kezelésével. Részletesen vizsgaltak mar a 100 % len tartalmd
szovetek folyékony ammdnids kezelése sordn elérhetd eredményeket. En hérom éve
kapcsolodtam be a kutatémunksba. Feladatom fél-len (pamut/ len) szivetek tulaj-
donségainak jellemzése volt.

TDK dolgozatomban tehdt fél-len szdvetek folyékony ammaonids kezelésével és
miigyantas kikészitésével foglalkoztam. A kisérleti munka elst részében harom £él-
len szijvetet vizsgaltam folyékony ammdnids kezelés el6tt és utdn. Mértem a szive-
tek szildrdsagi jellemzdit, hasznélati tulajdonsdgait, a szubmikroszképos szerkezet-
ben bekdvetkezett valtozdsokat, valamint a szinvaltozast. .

‘A munka masodik részében a folyékony ammonidval kezelt fél-len szévetek mi-
gyantas kikészitésével foglalkoztam. Két kiilonb6z8 miigyantat hasznéltam, és vizs-
galtam a kondenzalds (szaraz, nedves) és a vegyszerkoncentraci¢ hatasét a szivet-

tulajdonséagokra.

Kisérleti eredményeim alapjdn egyertelmuen megillapfthatd, hogy fél len szbve-
tek miigyantas kikészitését kizardlag nedves kondenzildsos eljirdssal, és a vegy-
szergyartd javaslatdhoz képest kismértékben csokkentett vegyszerkoncentricidval
célszeril megvaldsitani. A folyamat soran elsdsorban a nedves gy(ir6désfeloldé ké-
pesség és a siméra szaradas javulasa varhat6. Folyékony ammonids elSkezelés alkal-
mazdsa mérsékli a szildrdsigi jellemz6k romldsat és javitja a gyfirdésfeloldast.
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Aril-piridil-metanolok katalitikus redukcidjanak vizsgdiata

Komdromi Anna, V. évf. vegyészmérntk
BME Vegyészmérndki és Biomérndki Kar

Témavezett: Dr. Agai Béla egyetemi docens
BME Szerves Kémiai Technolégia Tanszék

Konzulens: Dr. Vida Laszld tudomianyos munkatérs
BME Kémiai Technol6gia Tanszék

A Szerves Kémiai Technolégia Tanszéken egyszerti, j6l dltaldnosithaté, méretns-
velhett eljardst dolgoztak ki a gy6gyszeripar fontos intermedierjének szamité he-
lyettesitett benzilpiperidinek szintézisére. Feladatom a Grignard-reakciéval el64ili-
tott aril-piridil-metanolok Heraeus K 0128 tipust 10%-o0s Pd/C katalizatorral térténd
hidrogénezésének technologiai céld vizsgalata volt. A korgbban alkalmazott Mon-
tecatini és Selcat katalizatorok esetében el6 nem fordulé mellékreakciékat tapasztal-
tam etanolos oldatban. Megallapitottam a melléktermékek szerkezetét (GC-MS, IR,
'H-NMR}.

E : ~CFy HO?E:‘::F, E : "CF3 E : “CFy 53 NCEy
Et L) H H Et
eisy mansz i

>4

Javaslatot tettem az eddig ismeretlen N-etilezési reakcié mechanizmuséra. Kidol-
goztam a redukci6 vizes oldatban tortén8 megvalGsitasat, elimindltam a mellékre-
akcickat. Sikeresen bizonyitottam a katalizator t6bbszor, aktivitdscstkkenés nélkiili
felhasznalhatésagat. A feldolgozédsban oldészervaltassal kornyezetvédelmi, bizton-
sdgtechnikai és munkaegészségligyl szempontok szerint tettem kedvez8bbé a tech-
nologiat. Végrehajtottam a redukcié méretndvelését 0,2 mélos méretig 850 ml autok-
ldvban. Rendszert dllitottam ossze izobar koriilmények bizositasara.

182




XXVIIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcid KTECH-6

Komplex vegyipari miiveletek tervezése
Szakaszos reaktiv desztillicié

Lukéacs Timea Gizella, okleveles biomérntik
BME Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar

TémavezetSk: Dr.Lelkes Zoltin egyetemi docens
BME Vegyipari Mfiveletek Tanszék

Dr. Rév Endre egyetemi docens
BME Vegyipari Miiveletek Tanszék

Konzulens:  Stéger Csaba doktorans
BME Vegyipari Miiveletek Tanszék

A vegyipari miiveletek hatékonysdgnivelésének egyik lehetfsége a mar létezs
eljarasok kombinécidja, hibrid megval6sitasa. A reaktiv desztillécié azon hibrid mf-
velet, amely sordn a reakcid és a desztillacid egyazon berendezésben torténik. A
két miivelet dtvizésével csokkenthettk a beruhdzasi koltségek, a melléktermékek
mennyisége és jobb kihozatal, illetve nagyobb szelektivitds érhetd el [1]. A hibrid
milveletek széleskor( elterjedését gatolja a kapesolt miiveletek miatti bonyolult ter-
vezés. ‘

A szakaszos reaktiv desztillacié olyan édltaldnos megvalésithatésdgi modszerét
mutatom be, amellyel tébb egyensilyi reakcidt tartalmazé hibrid rendszerek is vizs-
galhatbak. A kidolgozott médszert a dimetil-karboniét etanolos dtészrerezésén mu-
tatom be, amely soran dietil karbonat és metanol képzdik [2]. A desztilldld oszlop
reaktiv szakaszait lefré egyenletekhez transzformalt molttrteket alkalmaztamn, igy
az Otkomponens(i reaktiv elegy sikba kiteritve abrézolhat6. Az dtkomponensii nem-
reaktiv elegy stkban nem abrdzalhatd, ezért lehetséges termékeit az egyes azeotrd-
pok és a tiszta komponensek forraspontjai alapjdn, szingularis pontok meghataroza-
séval vizsgdltam.

A szakaszos reaktiv desztillicié részletes tervezéséhez dinamikus modellt épi-
tettem fel gPROMS kornyezetben, s ezt sikeresen validéltam nemireakiiv extraktfv
desztillacits miiveletre.

[1] Malone, EM., Doherty, M. E, Industrial and Engineering Chemistry Research., 39,
3953-3957, (2000) _
[2]Luo, H-P, Xiao W-D, Chemical Engineering Science. Elsevier, 56, 403-410. (2001)
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Toxikus szerves anyag tartalm ipari szennyvizek oxidéaciés artalmatlanitdsa

Major Zsuzsanna, IV. évf. kornyezetmérndk
BME Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar

Mikios Katalin, IV. évf. kornyezetmérnok
BME Vegyészmérntki és Biomérnski Kar

Témavezetd: Dr. Tungler Antal tanszékvezetd egyetemi tandr
BME Kémiai Technol6gia Tanszék

Napjainkban nagymértéki a finomkémiai-ipari tevékenység, melynek soran olyan
szennyvizek keletkeznek, melyeket a hagyomanyos biolégiai szennyviztisztitdsi el-
jarasokkal nem lehet az el6frt mértékben artalmatlanitani. Ezért kifejlesztették a ned-
ves leveg0s oxidacids szennyviztisztitdsi madszereket. Dolgozatunkban az eljarasok
kidolgozasdhoz vezet§ utat ismertetjiik, bemutatjuk a kiilonbsz8 oxidéciés szenny-
viztisztitdsi eljarasokat, &s osszehasonlitjuk az egyes eljarésok hatékonysagat.

Laboratériumi méretekben vizsgéltuk, hogy elérheté-e a szakirodalombdl megis-
mert eljdrdsok segitségével az a megfeleld tisztitasi hatdsfok, amely megvalésitdsa
utdn az oxidalt szennyvizek biolégiai szennyviztisztitdsra bocsathatdk, vagy koe-
vetleniil befogadéba engedhettk. Célunk az volt, hogy lehetSleg minél enyhébb
koriilmények kdzott minél hatékonyabb oxidaciét hajtsunk végre. Kisérleteinkben
kétféle valédi szennyvizmintat (FCSM 1 és FCSM 2 jelieket) oxidaltunk mingd kata-
litikus, mind pedig nem kafalitikus médon. Az oxidéci6t autoklavban végeztiik. A
végrehajtott oxidacié hatékonysagat KOI és TOC mérésekkel ellendriztiik. Kisérle-
teinkben kiilonbdz6 mbdszereket alkalmaztunk.

Az FCSM 1 minta nagyobb mértékben oxidalédott, mivel mar nyomokban eleve
tartalmazott katalitikus hatdst fémeket. Felallitottuk a katalizatorok, ill. a mddsze-
rek hatékonysagi sorrendjét. Mindkét minta esetében a Ru/Ti hal6 volt a leghatéko-
nyabb katalizator, amit a CuSO4 katalizdtor kivetett. A kisérletek sordan alkalmazott
tobbi katalizator esetében nagyon kiilénboz0 tisztitast hatdsfokokat tapasztaltunk.

A reakcidkoriilményeket katalizétor alkalmazasaval sem tudtuk enyhiteni. A ka-
talizdtorok alkalmazasa csupédn az oxidacié mértékének novelését segitette els. Az
oxiddlhatOsdg mértékét befolydsolja a mintak dsszetétele, valamint az, hogy a min-
tdkban lév3 szerves anyagoknak mekkora hdnyada alakul 4t kis szénatom szdmu
karbonsavvd, amelyek nagyméritékben ellendllnak a tovabbi oxidaciénak.
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Szilard gybégyszerkészitméiyek nedveésségzard feliiletmddositisa

Nagy Zsombor Kristéf, V. évi. vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Marosi Gybrgy egyetemi tanar
BME Szerves Kémiai Technolégia Tanszék

Konzulens: Dr. Fekete Pil cfmzetes egyetemi docens
BME Szerves Kémiai Technol6gia Tanszék

A gybgyszertabletidkat napjainkban egyre gyakrabban létjdk el filmbevonattal.
Vizre érzékeny hatSanyagot tartalmaz6 tabletta magok esetén jelent8s stabilitdisnd-
vekedést érhetiink el, ha a filmbevonat lassitja, illetve gétolja a mag nedvességfelvé
telét. Erre a célra tjfajta, nanoszerkezetfi nedvességzard bevonatot fejlesztettemn ki,
mas teriileten maér alkalmazott és bevalt bevondanyag ill. rétegszilikdtok alkalma-
z4sdval. Az altalam hasznilt mentmorillonit 1 nm vastagsagii lemezein keresztiil a
diffazié gatolt, ezaltal csokkentheld a film nedvesség-dleresziése. A kereskedelmi
forgalomban kaphaté kiilonbszd bazisti nem nedvességzird filmbevond polimere-
ket montmorillonittal (Veegum® HS) adalékoltam, és ezeket hasonlitottam dssze a
piacon mir megjelent nedvességzars filmbevonatokkal. Vizsgaltam a szabad filmek
és filmtablettak vizfelvételét, a diszperzik szdradési tulajdonsdgait (AR 2000 tipusi
reométerrel), valamint a filmtablettdk szétesését (Erweka késziilékkel). Az (ij nano-
kompozit szerkezetét pasztizd elektronmikroszképpal (SEM) hatdroztam meg. A
bevonat szerkezetének Jokalis kémiai jellemzése Raman mikroszképpal tortént, A
vizsgdlatok alapjin megéllapitottam, hogy a nanokompezit tipust bevonsanyag jo
nedvességzars filmet képez, szétesése megfeleld és az iparban varhatSan j6l alkal-
mazhat6. )
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Nanckompozitok termikus tulajdonsdgainak mérésére alkalmas miiszer
fejlesztése

Sapi Andras, V.évi. vegyész
SZTE Természettudominyi Kar

Témavezetdk: Dr. Kénya Zoltdn egyetemi docens
SZTE Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai Tanszék

Dr. Kukovecz Akos egyetemi adjunktus
SZTE Alkalmazott és Kérnyezeti Kémiai Tanszék

Manapsdg egyre fontosabb szerepet téltenek be a j6 termikus tulajdonsagokkal
rendelkezd anyagok. Felhasznaloik kozé tartozik példaul az épitSipar, a vegyipar,
a jarmf{tipar és az elektronikai ipar is. Elég, ha az egyre gyorsabban mkédé mik-
rochipekkel jaré ndvekvd hiitési problémakra gondolunk, melyek még mindig meg-
cldasra varnak. Rengeteg kutatds a j6 termikus tulajdonsaga nanokompozitok ki-
fejlesztésére iranyul. Ezek fejlesztése magéval vonta az Gj, precizebb analizdl6 mad-
szerek megjelenését is, melyekkel teljes korfi jellemzést kaphatunk a szildrd anyagok
termikus tulajdonségairdl.

Munkéank sordn egy trn. periedikus madszeren alapulé termikus analizals rend-
szert épitettlink fel, amely lehetGséget ad kiillonbdz6 nanokompozitok hvezetési és
hédifftizids egyiitthatSjanak egyideji meghatdrozésara. A mintdt két olyan fémlap
k&zé helyezziik, melyekbe elzfleg termoelemeket rogzitettiink. Egy termoelektro-
mos hiitéberendezés segitségével az egyik fémlapon keresztiil a minta egyik olda-
lanak h&mérsékletét periodikusan viéltoztatjuk redukalt nyomason és szobah&mér-
sékleten. A periodikus perturbécié hatdsdra a minta mésik oldalanak hémérséklete
is véltozik. A két oldalon mért hdmérsékletvaltozas értékeibdl az n. tapasztalati
hétadési egyiitthatd szamithatd. Ezen értékek és az egy dimenziés hdkvadropolus-
elmélet alapjan szamftott (in. elméleti htdtaddsi egytitthatébél nemlinedris paramé-
terbecsléssel hatdrozzuk meg a minta hévezetési és hddiffiizios egytitthatéjat.

A periodikus médszeren alapulé berendezéssel elvégeztiik a Brabender plasz-
togréfos bedolgozdssal késziilt titandt nanoszal /nagy sfirliségil polietilén, tbbfalt
szén nanocsd/nagy siirfiségl polietilén, és tébbfalt szén nanocsé /polipropilén na-
nokempozitok termikus tulajdonsdgainak vizsgalatat.

Didkkor dolgozatomban bemutatom a rendszer felépitésének és kalibrildsanak
fazisait, a hozz4 tartozéd vezérld és kiértékeld szoftver fejlesziését, valamint besz4-
molok a nanokompozitokon végzett mérések eredményeirf] is.
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Reaktorok elfutdssnak el§rejelzésére alkalmas eszkdzik fejleszibse

Varga Tamds, okleveles vegyészmérndk
PE Mérnoki Kar

Témavezetdk: Dr. Szeifert Ferenc egyetemi docens
PE Folyamatmérnoki Tanszék

D1, Abonyi Janos tanszékvezetd egyetemi docens
PE Polyamatmérndki Tanszék

A reaktorok elfutdsa a technolGgia allapotvaltozéinak, példaul a reaktor hmér-
sékletének, a hirtelen bekévetkezs nagymértékii valtozasat jelenti, melynek elGfor-
duldsa az iparban gyakran felmeriils probléma. A reaktor elfutdsdnak megfelel ids-
ben térténd felismerése biztonsagi és technolégiai okokbdl egyarant fontos lehet, pl.
a katalizdtor meg6vésdnak szempontjabol. A dolgozat alapjaul egy ipari csbreaktor
elfutisdnak vizsgilata szolgélt. Az elfutds bekovetkezésének jelzésére alkalmas tech-
nikdkat két megkozelitésméd alapjan csoportosithatjuk. Az adat-alapt megkozeli-
tésmodot alkalmazé technikék, példdul a technol6giai valtoz6 id&sordnak inflexits
pontjan alapulé médszer, legnagyobb hatranya, hogy késtn, csak a bekovetkezést
kivetden jelzi a reaktor elfutdsat. A modell alapt médszerek ezzel szemben alkal-
masak lehetnek arra, hogy még az elfutas bekivetkezése eltit figyelmeztessenek. B
technikék azonban stabilitas-vizsgalatra vezethetfk vissza, igy alkalmazasukhoz el-
engedhetetleniil sziikség van a reaktor részletes modelljének, illetve paramétereinek
ismerete, melyek nem mindig allnak rendelkezésre.

A dolgozatban egy dontéstamogaté adat-, illetve egy modell alapt rendszert ta-
nulményozunk. Célul a reaktor elfutdsanak el6rejelzésére alkalmas eszkoz kifejlesz-
tését tliztiik ki, mely a betdplalasi koriilmények alapjan kell, hogy elbre jelezze a re-
aktor elfutasat. Egy konnyen értelmezhett madszer el8éllitasa volt a célunk, amely
alkalmas a kiilénboz6 jellegfi miikédési tartomanyok feltarasira. A dolgozatban erre
a célra déntési fak alkalmazasat javasoljuk, mivel ezek konnyen attekinthetGen de-
finidljdk az elfutds jelenségét generalé bemeneti valtozok altal definidlt miikodési
tartoméanyokat. A dolgozat ismerteti a vizsgalt ipari reaktor staciondrius modelljét
és viselkedését, illetve az alkalmazott déntési fa identifikdlasanak technikajat. Az
eredmények j6l mutatjdk, hogy az altalunk kidolgozott eszkdz nemcsak az elfutss
pontos elérejelzésére, hanem a fontos kechnolégiai valtozok feltdrasdra is alkalmas,
igy az operdtorok dintéseit timogatd szakértdi rendszer részeként is funkciondlhat.
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Szerves szennyezik sorsinak tanulményoz4sa felszini vizben és iiledékben

Al16 Anita, V. évf. kornyezettudomany
PE Mérnoki Kar

Témavezet(: Szakidcsné dr. Foldényi Rita egyetemi docens
PE Kornyezetmérniki és Kémiai Technolégia Tanszék

A novényvédbszerek gyirtdsdbdl szarmazé szerves vegyipari hulladékok a kor-
nyezetbe jutva veszélyeztetik a talajt, talajvizet, felszini vizeket és azok iiledékét. A
Nitrokémia 2000 Rt. kornyékén taldlhaté Séd patak szennyezettségének vizsgélatst
tiiztem ki a kutatdsom céljaként. Evszakosan vizsgaltam az iiledéket és a felszini
vizet az ipari teriileten leggyakrabban elSfordul6 névényvéddszerekre (acetoklor,
propizoklér) és egy intermedierre (2,4-diklér-fenol). Munkam mdsik alapvetd célja,
hogy a kivélasztott komponensek meghataroz4sahoz olyan vizsgélati médszert, il-
letve modszereket dolgozzak ki - mind a hatéanyagok vizmintsbol és iiledékmints-
b6l torténd kinyerése, mind a mfiszeres mérések tekintetében -, melyek megfelelnek
a mai kor kovetelményeinek. A hatéanyagok mingségi, mennyiségi analizisét ECD
detektorral dsszekotott gazkromatograffal végeziem.

ElsBsorban a nivényvédbszerek iiledékbél vals leghatékonyabb kinyerési mad-
szerét kerestem. Harom eljarast hasonlitottam Hssze: az {iledékbdl torténd kiold4st
kovetd folyadék-folyadék-, Soxhiet- &s a szuperkritikus fluidummal trténd extrak-
ciét. Visszanyerési vizsgalatokkal tdmasztottam ald a médszerek hatékonysdgat ace-
tokldr, propizoklér, 2,4-diklor-fenol esetében. Ezek alapjan a szuperkritikus fluid
extrakcié bizonyult az tiledék mintsk leghatékonyabb kinyerési médszerének ace-
tokl6rra és propizoklorra nézve. A 2A4-diklér-fenol extrakcibjanak hatékonységét
novelve az extrahdldszer (COs) polaritdsanak médositéjaként n-hexant alkalmaz-
tam, amely névelte a 2 4-diklér-fenol visszanyerését.

Masodsorban a felszini vizek extrakci6jara kerestemn megfelels médszert. Két el-
jarast, a folyadék-folyadék- és az ennél sokkal korszerfibb szilard-fazist extrakciét
hasonlitottam ssze. Kutatémunkdmban e két eljaras koziil az acetoklér és a propi-
zoklor esetében egyértelmfien a szilard fazist extrakci6 bizonyult hatékonyabbnak.
A 2 A-diklér-fenol kinyerésére nem volt kellden megfelels ez a modszer sem, ezért
tovabbi valtoztatasokra volt sziikség, Ggymint a vizsgilandé kézeg pH-jdnak meg-
valtoztatasa, mely nivelte az eljards hatékonysagst.
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Talajszuszpenzi¢k viztartaimadnak hatdsa a fonfosabb réolégiai paraméterekye

Benyhe Zsuzsa, IV. évi. kornyezettudomény
SZTE Természettudoményi Kar

Témavezetl: Dr. Tombicz Etelka egyetemi tandr
SZTE Kolloidkémiai Tanszék

A talaj teszi lehetivé az elsOdleges biomassza megtermelését, biztositja az anya-
gok biolégiai korforgasat, feltételesen megiijuld természet erdforras, ezért fokozott
figyelmet érdemel. A didkkori munka célja a talajszuszpenzick reolbgiai paraméterei
65 a viztartalom kézoth dsszefliggés vizsgélata. Talajmintabdl készitett szuszpenzié
redlis plasztikus testként viselkedik, a nyirder® (7) sebességgradiens (D) fliggvény, a
folydsgdrbe jellegzetes alakd. Meghatarozhaté az a kritikus nyirdfesziiltség, amely-
nél a Jamindris dramlas megindul, jellemz6 értéke a folyashatar, pl. a Bingham-féle
{(7g). Egyszer(ibb esetben a folydshatar felett a 7-D dsszefliggés linedris, ilyenkor:
7 =78 + M + D, ahol ny a plasztikus viszkozitas. Altalanosabb esetben a folyasha-
tar feletti folyasgérbe nem linedris, hanem a D) tengely felé hajlik. A szuszpenzick
reclégiai jellemzbit a rendszer szamos tulajdonsdga befolydsolja, gyakran vizsgdlt a
viszkozitds koncentricié fiiggvénye. A rendszer toménységét szilardanyag térfogat
hényadaval ($) adjak meg, amely dimenzid nélkiili -1 intervallumon értelmezett
paraméter. A szuszpenzidk reoldgiai paramétereit nem lehet a teljes $-tartoményon
mérni, mivel a diszpergalt anyag mennyiségének novekedésével egy jellemzd érté-
ken il a reoldgiai paraméterek értékei a végtelenbe szoknek. A maximilis térfogat-
hdnyad (®,,) értéke fiigg a részecskék kizeggel valo nedvesfthettségétsl, méretétsl
&s alakjatol, altaldban 0,5-0,75 kozitti. Krieger és Dougherty a kovetkezd formulat
adta meg, koncentralt szuszpenzidkra, a részecskék méretének, alakjinak, egymdsra
hatésanak figyelembe vételével: n = 7, - (1 — =)0, ahol [5] az Ggynevezett
belsd viszkozitds. Ezt a modellt alapul véve dolgoztam ki a talajszuszpenzidk reo-
logiai paramétereinek viztartalomtdl valé fliggésének leirdsat. A Krieger és Doug-
herty egyenlette]l analég egyenletet alkalmaztunk, egy konstanst vezettiink be, mely
figyelembe veszi azt a feltételt, hogy a folyashatar értéke O folyadékokra, azaz ha
a rendszerben nincs szildrd részecske diszpergdlva. Az illesztett gorbék jol leirjk
a reoldgiai jellemz0k valtozdsdt a szuszpenziok viztartalmanak fiiggvényében, igy

-szamolhaték olyan nedvesség-tartalmi mintdk paraméterei is, amelyeket nem mér-
tiink. Ez fontos a kitlonboz8 mértékben degradalt talajok dsszehasonlitdsakor.
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‘Egéspatl6k hatdsa a polikarbonat hébomldsara
Pirolizis-GC/MS vizsgéalatok

Bozi Jdnos, okleveles vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetl: Dr. Blazsé Marianne tudomanyos tandcsadé
MTA KK AKI Kérnyezetkémiai Osztdly

Az elektronikai ipar termékeinek szamos alkatrészét mfianyagbdl készitik, ame-
lyek gydlékonysiga miatt égésgatlokat kell alkalmazni. A miianyagokba kevert
égésgatlok legtobbszor brom, foszfor tartalmi aromés vegyiiletek, vagy szervetlen
anyagok, illetve ezek keveréke. Kornyezetvédelmi szempontbél fokozott figyelmet
érdemelnek a halogén tartalma égésgétld anyagok. Az altaldban sok komponensbél
dll6 elektronikai hulladékok Gjrahasznositésdra alkalmas médszer a pirolitikus le-
bontés. A kiilonféle m{ianyagok hdbomlasi termékei vegyipari, miianyagipari alap-
anyagként, vagy flitbanyagként szolgalhatnak.

Dolgozatom célja az elektronikai iparban elterjedten hasznélt polikarbonat hi-
bomlasi folyamatainak megismerése, az égésgatlok hatasanak megfigyelése, és a
kirnyezetszennyezs bomldstermékek elemzése.

J6l meghatarozott kirtilmények kozt, ismert mennyiségti és tiszta modell anya-
gokkal végezve a kisérleteket lehetfség nyilik a lejatszad 6 folyamatok és kémiai re-
akcik nyomon kivetésére. Eppen ezért tiszta llapotban, valamint harom kiilon-
bozs égésgatloval ismert mennyiségben Osszegytirva, pirolizis-gdzkromatografia-
tomegspektrometria modszerrel elemeztem a polikarbonat hébomlasanak termékeit,
és vizsgéltam, hogy az égésgitlok milyen hatast gyakorolnak a fGbb termékek elosz-
lasara.

Megallapitottam, hogy az dsszes illékony anyag mennyisége 550 °C pirolizis hi-
mérsékleten az égésgitlok hatdsdra nem véltozott, vagy kis mértékben megnott.
Osszehasorlitva a polikarbondt fébb pirolizis termékeinek mennyiségi valtozdsat
az egyes égésgatlok esetén, azt tapasztaltam, hogy mig az aromds brémvegyiiletet
és a szerves foszfatot tartalmazé polikarbondt egyes illékony hbomlsstermékeinek
mennyisége nem tér el jeleniGsen a tiszta polikarbonAtéitsl, addig az amménium-
polifoszfat égésgatlé alkalmazasa esetén figyelemremélt6 eltérés mutatkozik.

192




XXVILL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcid KORNY-4

A tribenuron-metil és hasonlé szulfenil-karbamid tipusd herbicidek mint
talajszennyeztk

Ersek Csaba, V. évf. kémia-kornyezettan
PE Mérnoki Kar

Témavezets: Dr. Szakacsné Dr. Foldényi Rita egyetemi docens
PE Kérnyezetmérmoki és Kémiai Technolégia Tanszék

Munkam sordn négy hasonlé szerkezetli szulfonil-karbamid (tribenuton-metil
/TbM/, Klérszulfuron /ChS/, metszulfuron-metil /MsM/, tifenszulfuron-metil
/TfsM/) tipust gyomirtészer talajszennyezd hatdsit tanulmanyoztam két kiilén-
boz6 hazai talajon (csernozjom és barna erdStalajon) és egy talajalkoté dsvanyon,
a kvarcon. Az adszorpcié két fajta kozegb@l (0,01 mol/L foszfat-puffer, 0,1 mol/L
nétrium-klorid-oldat) tortént.

Adszorpcits vizsgalatok eredményeképpen elmondhatd, hogy a négy hatdanyag
koziil a TbM kotddott meg legnagyobl mértékben. Barna erdftalajon kezdeti kon-
centracid tartomanyban a MsM, mig magasabb koncentraciénal a TfsM adszorpcitja
anagyobb. Foszfat-puffer oldatbdl valé adszorpcio sordn a MsM megkottdése a leg-
nagyobb. Kvarcon huminsav natriumsé hozzdadéasaval végrehajtott kisérletek alap-
jin megallapithatd, hogy a szerves anyag elGsegfti a hatbanyagok adszorpcidjat. A
szerves anyag jelenléte a ChS adszorpeidjit novelte a legnagyobb mértékben. Az ad-
szorpciét TbM esetében a formdzészerek megkonnyitik, ezédltal a talajt a hatéanyag
mozgdsa révén kevésbé szennyezi, mert jobban kotddik a talajrészecskékhez.

A szerek kirnyezeti sorsdnak jobb megismerése érdekében bomlidsvizsgalatoknak
is aldvetettem a hatéanyagokat.

Bomlésvizsgalatok soran bebizonyosodott, hogy a négy hatéanyag koziil a TbM
csak bazikus koriilmények kézott stabil, mert savas kémhatdsi kdzegben a hatd-
anyag felezési ideje 3 nap. A tobbi hatéanyag adott kériilmények kozott elég stabil,
de savas koriilmények elGsegitik a bomlast. Kivételt képez a TfsM hatéanyag, mert
bazikus kdzeg megkdnnyiti a bomlast.

A barna erdd és csernozjom talaj jelenlétében minden hatéanyagh6l keletkezett 2-
aminc-4-metoxi-6-metil-1,3,5-triazin (tribenuron-metilb6! ennek 2-amino-metil sz4r-
mazéka), ami hidrolizis eredménye. A bomldstermékek nagy része a talaj feletti ol-
datban és a talajban is megjelent.
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Tatrai mintik radicaktivitisanak meghatdrozdsa félvezetiis
gamma-spekirometridval

Illés Erzsébet, I1l. évi. kornyezettudomany
SZTE Természettudomanyi Kar

Témavezets: Dr. Nevdkné Dr. Hajdd Eva egyetemi docens
SZTE Szilardtest- és Radiokémiai Tanszék

Az emberek altaldban félnek a radioaktivitdst6l, és taldn ezzel kapcsolatban jut el
a leglobb téves informéci6 hozzgjuk. _

Kérnyezettudomany szakos hallgat6ként a kérnyezeti elemek radioaktivitdsa kii-
l1onosen érdekel, ezért valasztottam munkamnak egy olyan méréssorozatot, amellyel
kimutathaté, hogy a bioszféra minden elemében taldlhato radioaktiv nuklid. A leve-
gO-viz-talaj-ndvény-dllat sorban talalhaté radioaktiv nuklidok okozzdk az emberek
sugérterhelését. '

A kornyezetiinkben megtaldlhaté radioaktiv nuklidok két csoportra oszthatok:
természetes eredetliek és mesterséges eredettiek. A természetes eredettl radionukli-
dok a kozmogén radionuklidok és a terresztridlis (talajban, épitGanyagokban talal-
hat6) radionuklidok. A mesterséges eredeti radionuklidok az atomrohbantdsokkal,
és az atomreaktorok miikddésével keriilnek ki az emberi krnyezetbe.

Mintdimat egy szlovékiai nyari kiranduldsunk sordn gyfjtottern: patakvizbél,
tovizb8l, gydgyvizbél és talajokbél. Ezeket félvezetd detektoros gamma-spektro-
metridval vizsgéltam, és a gamma-spektrumok alapjan a mintdimban megtalslhato
gamma-sugdrz6 radionuklidokat azonosftottam, valamint meghataroztam az akti-
vitdsaikat. Ezekb8l kiszimoltam a mintdk fajlagos aktivitdsait. Mintaim jérészében
talaltam mesterséges eredet(i radioaktiv muiklidokat is.

[1] C. M. Lederer, Table of isotopes. John Woley & Sans. INC, New York, (1967)

[2] Toth Arpad, A lakossdy természetes sugdrterhelése (A sugdrierhelés tijabh eredményer)
Akadémiai Kiads, Budapest, 21-76 (1983)

[3] Kanydr Béla, Somlai Janos, Szabé D. Laszlo, Kornyezeti sugdrzdsok, radiookolégia
Veszprémi Egyetemi Kiadd, Veszprém, 18-39, 49-53 (1996)

[4] Nagy Lajos Gyorgy, Nagyné Lasz16 Krisztina, Radiokémia és izotéptechnika Milegye-
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Az ibuprofen fotolittkus bomldsanak vizsgalata

Megyeri Csilla, I1l. évf. gybgyszerész
SZTE Természettudomanyi Kar

TémavezetSk: Dr. Gajddné Dr. Schrantz Krisztina egyetemi adjunktus
SZTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék
Dr. Dombi Andris egyetemi docens
SZTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

Napjainkban a legéltalanosabban haszndlt gyégyszerek az Gij, nem szteroid tipusi
gyulladés gatlék (Non Steroid Antiinflammatory Drugs, NSAID) [1]. Ezek kizé tar-
tozik a dolgozatom tém4jdul valasztott Ibuprofen is, amit enyhe és kozéps(lyos reu-
maés, izom, fej, fog és menstrudciés fajdalom esetén nemcsak embereknél, hanem 4l-
latgyGgydszatban is gyakorta alkalmaznak. Kutatdsok bizonyftottdk, hogy a gy6gy-
szerek a szervezetbdl nagy részben kitriilnek, és igy bekeriilnek a viz korforgdsiba.
A jelenleg miikod6 szennyviztelepi technolGgidk szinte egyike sem alkalmas azon-
ban a kis koncentraciéban jelenlévd gyégyszermaradvényok eltavolitésara [2]. Errea
célra az irodalmi tapasztalatok alapjén legigéretesebbnek a fotolizis ill. a szabad gyo-
kik generéldsan alapulé nagyhatékonysag oxidéacios eljarasok mutatkoznak [3].

Dolgozatom téméja az Ibuprofen fotolitikus bontdsanak vizsgalata és a bomlas
nyomon kivetésére alkalmas analitikal mddszerek kidolgozésa volt. Koncentrécié-
janak cstkkenését spektrofotometridsan és HPLC-vel kovettem. Eredményeim alap-
jan eimondhat6, hogy 254 nm-es UV fény hatékonyan bontja az anyagot, amelynek
koncentriciGja 1 éra alatt majdnem 90 %-al csikken. A teljes szerves széntartalom
(TOC) ugyanezen id6 utdn majdnem 40 %-al kisebb a kiindulasi értékénél, ami je-
lentfs mértékii teljes bomldsra (mineralizaciéra) utal.

[1] Kiimmerer, K., Al-Ahmad, A., Chemosphere, 40, 701-710 (2001}

[2] Halling-S&rensen, B., Nors Nielsen, S., Lankzky, P.E, Ingerslev, F, Holten Liitz-
heft, H.C,, Jérgersen, S.E., Chemosphere, 36, 357-393 (1998)

[3] llisz, 1., Dombi, A., Mogyor6si, K., Farkas, A., Dékany, 1., Applied Catal. B. Environ.,
39, 247-256 (2002)

195

i




KORNY-7 XXV OTDK Kémiai és Vegyipari Szekeid

I't- és Co- tartalmi zeolitkatalizdtorok alkalmazadsa klérfenolok redulctiv
lebontdsiban

Mészdros Szilvia, L. évi. PhD
S5ZTE Természettudomanyi Kar

Témavezets: Dr. Haldsz Jinos egyetemi docens
S5ZTE Alkalmazott és Kérnyezeti Kémiai Tanszék

A Klorozott szerves vegyiileteket széles korben stabilitisuk miatt hasznaljgk, ami
a lebontdsban hétranyt jelent. A kdrnyezetben felhalmozédva kiilonbozd problé-
mék kivaltéi: liveghazhatas ndvekedése, O3-bontds, toxikus hatés. Bioldgiailag nem
bomlanak le, igy fizikai-kémiai eljardsck alkalmazdsa sziikséges. Az artalmatlanitds
lényege, hogy a ki6rtartalmt vegytiletekbdl a klért (esetleg mds halogén atomokat)
a kornyezet szempontjéb6l semleges, stabilis, szervetlen vegyiiletbe vigytik 4t, mig
a szerves rész felhaszndlhatd, vagy COqp-d4 & vizzé alakithatd. A legegyszer(ibb
eljirds az égetés, de a lebontds csak nagy mennyiségli segéd-tiizeldanyag hozziada-
saval érhetB el, rdadasul lehetség nyilik dioxinok és furdnok képz&désére. Teljes
lebontésuk kérnyezeti hdmérsékleten esak katalitikus iton lehetséges, oxidativ il-
letve reduktiv médon. :

A redukcié soran a leveg® helyett a dragabb -t hasznaljuk, ezért hogy az eljiras
gazdasdgos legyen, tiszta, Gjrahasznosithats termékeket kell nyerniink.

Munkdm célja a hidrodeklorozasi reakci6 szdmdra megfelels (aktiv, szelektiv, sta-
bil) katalizatort taldlni. A tudoményos didkkéri munkam soran Co-, Pi- és Co, Pi-
Z5M-5, illetve Pi- és Co,Pt-Y(FAU) zeolitkatalizatorokat alkalmaztam a 2- és a 4-
klorfencl hidrogénezési reakcidjdban, 300 és 400 °C-on, folyamatos reaktorban, giz-
kromatografids analizissel. A katalizatorokat ioncserével és impregndldssal allitot-
tam el6. Az elGallitas lépéseit XRD, termikus analitikai, nitrogén adszorpcids és TEM
modszerekkel kitvettem nyomon, és a jellemzésiiket is ezekkel végeztem.

Az Y(FAU) katalizator szerkezete Osszeomlott a keletkezett HCI kévetkeztében,
igy aktivitdsat hamar elvesziti, a mineralizalt klér mennyisége minimalis.

A Pttartalmt ZSM-5 viszonylag stabil, az dtalakulds nagy kezdeti sebességgel
ciklohexanonig megy végbe, a klérmérleg kedvezd. Co-ZSM-5-6n a hidrodeklérozas
a meghatédrozo (fétermék a fenol), de a konverzid és a mineralizalédott k16r mennyi-
sége alacsony. A kétfémes katalizitor esetén az dtalakul4s fenolig megy végbe. A
levélasztott klér mennyisége nagy, de a stabilitds kisebb, mint a Pt-ZSM-5-¢. A Pt-
Z5M-5 tfinik legalkalmasabbnak a klérfenolok hidrodeklérozasi reakcidiban, de a
gyakorlati alkalmazashoz tovébbi optimalizilds szitkséges.

A keletkez termékek j6 vegyipari, gy6gyszeripari alapanyagok lehetnének, ezal-
tal a direkt erre a célra el@4llitott fenol gyartdsat is csikkenteni lehetne.
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Biodizel techinolégidk: az etaniol felhaszndlasa biodizel elGaliitdsira

Nagy Katalin, V. évf. kdrnyezettudomany
5ZTE Természettudomanyi Kar

Témavezettk: Dr. Haldsz Janos egyetemi docens
SZTE Alkalmazott és Kérnyezeti Kémiai Tanszék

Dr. Kiricsi Irare egyetemni tandr
SZTE Alkalmazott és Kornyezeti Kémjai Tanszék

A kbolajkészletek rohamos cstkkenése, valamint az energiatermeléssel jelentkez3
kbrnyezetszennyezés az emberiség figyelmét az alternativ energiaforrasok felé irg-
nyija. A ma hasznlt motorhajtéanyagok helyettesitésére a kornyezetkimélébb, a
biomasszabo6l nyert ,bioiizemanyagok” alkalmazhaték. A biodizel, és a bioetanol al-
kalmazsaval jelenttsen csokkenhet a gépjarmiivek bruttd szennyezdanyag kibocsé-
tasa, viszont el8allitasi kaltségiik jelenleg még magas. A szélesebb kir( alkalmazas-
hoz ¢, gazdasdgosabb elG4llitdsi technolégidkat kell kidolgozni, munkdm ehhez a
témahoz, nevezetesen a njvényi olajok bicetanollal t5rténd 4tészterezési eljirdsanak
vizsgdlatdhoz kapcsoladik.

A biodizel eldéllitasdhoz szitkséges olajat novények (pl. napraforgé vagy repce)
magvaibdl sajtoldssal nyerik ki. Mivel ezen olajok viszkozitdsa €és magas lobbanss-
pontja a hajtéanyagként valé felhasznalast korldtozza, ezért atészterezést igényel-
nek, amire eddig dontden metanolt hasznaltak. A katalilikus dtészterezés novényi
alapanyagbél gyartott etanoclal is elvégezhett. Kisérleteink sordn elSszir az iroda-
lombé6l ismert KOH, NaOH, H;50, katalizatorokat prébaltunk ki. Az etil-észterek
slirliségének, viszkozitisanak, lobbandspontjanak, illetve GC-analizisének értékei-
bdl kovetkeztetiink az dtészterezés hatékonysigdra és a biodizel tulajdonsdgaira.
Ezek a katalizdtorok vizre érzékenyek, ezért olyan heterogén sav és bazis katali~
zatorok felhasznaldsdval végezziik a tovabbi munkénkat, melyek alkalmazdsa nem
kivan vizmentes reakciékoriilményeket, igy azeotr6p etanol is hasznilhat6.

Az etanollal végbemend reakcié kritikus pontjai egyrészt a katalizator oldhat6-
séga ¢€s reakcifkészsége, ami NaOI vagy KOI alkalmazdsakor az elszappanocsi-
tasban jelentkezik. Ez utGbbi reakcid eredményeként ugyanis olyan emulgesld tu-
lajdonsagli szappanok képzGdnek, melyek emulzioként stabilizdljak a reakciéban
kialakulé zsirsav-etilészter /glicerin elegyet. Viz hozzéadas4val az emulzié meg-
bonthat6, azonban a viz egy része ilyenkor a biodizel-fazisban is megjelenik, ami
a termék mindségét cstkkenti, illetve tovabbi elvélasztasi (vizmentesitési) lépések
alkalmazését teszi szlikségessé. :
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Mezopdrusos szenek szintézise és jellemzése

Puskds Rébent, IL. évf. kiirnyezettudomany
SZTE Természettudomanyi Kar

TémavezetSk: Dr. Kiricsi Imre tanszékvezetl egyetemi tandr
SZTE Alkalmazott és Kérnyezeti Kémiai Tanszék

Dr. Kénya Zoltin egyetemi docens
SZTE Alkalmazott és Kirnyezeti Kémiai Tanszék

Horvith Endre PhD hallgatd
S5ZTE Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai Tanszék

A nanoszerkezetii anyagok elGéllitdsira és vizsgdlatira napjainkban egyre tobb
tudomanyos miihely szakosodik. Ez nem meglepd, hiszen a korunkban kibontakozs
tudés alapti tdrsadalom alapgondolata alapjan a kozeli, illetve tdvolabbi jovénk j,
remélhettleg az emberiségre és krnyezetére kevéshé karos technoldgiai épiilhetnek
egy-egy (j anyag el@allitasan alapuld szabadalomra.

Jelen dolgozat mezopdrusos szénstruktirdk elféllitasaval és vizsgalataval foglal-
kozik, melyeknek igéretes felhasznilasi lehetfségei vannak az izemanyageellak, ad-
szorpeién alapulé metdn, illetve hidrogén tarolss, elvalsztas, katalizis teriiletén.

Eléallitasi médszerként templdtmodszert alkalmaztunk. Templdtként a megfelels
nanométeres mérettartomanyba es méretfi szilika szol, illetve szolkeverék viku-
umbepidrldsdval nyert, a primer részecskék aggregicidjaval kialakult mezopérusos
szilikat alkalmaztunk. A szintézist a szén nanocsovek CCVD (Catalytic Chernical
Vapor Deposition) eldallitasi modszerével megegyezben csGkemencében végeztiik,
acetilén forrést és nitrogén vivlgdzt alkalmaztunk, azzal a kilonbséggel, hogy je-
len esetben célszer(ibb CVI (Chemical Vapor Infiltration) elnevezés hasznilata. A
700 °C hémérsékleten az acetilén gaz bomlésa sordn a mezopérusos szilikatemplat
hozzéférhet feliiletén vékony szénréteg rakédott le. A templateltavolitas, azaz a
szilikavaz kiolddsa 40 %-os HF oldattal tortént.

A kisérletek sordn a minték jellemzésére transzmisszids elektronmikroszképids,
N, adszorpcids - deszopcits, rontgendiffrakcios, illetve termogravimetrias analizist
végeztink. :

Eredményeink alapjan kijelenthetd, hogy minél kisebb szemcseméret(i sziliks-
bol 4116 szilikavazat alkalmazunk templatnak anndl nagyobb fajlagos feliilet(t me-
zopdrusos szénreplikat kapunk. Ezzel a médszerrel az alkalmazott templt szem-
csebsszetételének megfelelGen a képzdott mezopoérusos szén fajlagos felillete 6s a
hozzatartozo dssz pérustérfogat 624-1630m? /g, illetve 0,99-4,3 cmn®/ g kézitt valtoz-
tathatd. Az eléallitott mezopérusos szeneket a jovSben adszorbensként, illetve kata-
lizdtorhordozsként kivanjuk tesztelni.
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Gyomirtészerek dltal veszélyeztetett, gyakori hazai talajok jellemzése - az
izoproturon és propaklér, mint lehetséges talajszennyezk.

Serf§8 Nikoletta, V. évf. krnyezettudomany
PE Mérniki Kar

Témavezett: Dr. Szakdcsné Dr. Fildényi Rita egyetemi docens
PE Kornyezetmérnoki és Kémiai Technolégia Tanszék

A peszticidek alkalmazisa a novényvédelemben a terméshozamok szempontjs-
b6l rendkiviil nagy jelentdségti, viszont veszélyeket is rejt magaban a szerek mezs-
gazdasdgi fethasznaldsa sordn.

A novényvédiszer-hatéanyagok kdrnyezeti sorsanak megismerésében fontos fel-
adat, az adott vegytilet szorpcids sajatossagainak tanulmdnyozédsa a talajon. Mun-
kam sordn harom talajminta - balatonf6kajéri csernozjom talaj, dabronyi homok talaj
és tési barnaerd® talaj - dltaldnos jellemzését végeztem el.

Az adszorpcid vizsgélata célidbol sztatikus egyenstlyi kisérleteket ha]tottam végre
csernozjom izoproturonnal és propaklérral. Az alkalmazott kizeg 0,1 mol /1 NaNQ,-
oldat volt, mely az &lland6 ionerSsséget biztositotta. E két gyomirtészer adszorpeio-
jat a meg6rdlt 0,5 mm-nél kisebb szemcseméretfi talajon végeztem és killon vizsgdl-
tam a 0,355-0,09 mim és 0,09 mm alatti szemcseméret(i tartomanyokat.

Az egyensiilyi oldatot HPLC-UV rendszerrel elemeztem. Az adszorpcifs izoter-
mék gbrbéje mindegyik vegyiilet esetén kétlépcsss, ami arra enged kovetkeztetni,
hogy adszorpcidjuk is tdbb 1épcsGben zajlik le. Az elst adszorpeiés réteg telitédése
utdn a kovetkez rétegben folytatddik a megkitGdésiik a talaj felilletén. A szemcse-
méret a 0,5mm alatti, dltalam Gsszehasonlitott frakcidkat tekintve lényegileg nem
befolyasolja az adszorbedlt novényvéddszer mennyiségét. Ennek oka az lehet, hogy
az dsvanyokon t0rténd adszorpcid a szerves vegyiiletekre kevésbé jellemz8, mint a
fémionokra. Mindez azt eredményezi, hogy a kordbbi kisérletek alapjan feltehetGen
kiillénbozd dsvanyos dsszetételit frakciGkon csekély mind az 1zoprotur0n mind a
propaklér adszorbedlt mennyiségében jelentkez kiilonbség.
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A poli(vinil-klorid) kirmyezetileg elényds termooxidativ dtalakitisa

Szarka Gybreyi, V. évf. vegyész
BLTE Természettudomanyi Kar .

Témavezets: Dr. Ivan Béla egyetemi magédntanar
ELTE Szerves Kémiai Tanszék

MTA KK AKI, Polimer Kémiai és Anyagtudomanyi Osztdly

Szisztematikus kisérleteket végeztiink a PVC oldatban végzett termooxidativ deg-
radacidja terén. Kisérleteink arra keresték a valaszt, hogy hogyan hat az 6lom-
sztearat (PbSty) stabilizator, és a 2,6-di-terc-butil-4-metilfenol (BHT) antioxidans a
poli(vinil-klorid) degradécié folyamataira. A stabilizator vizsgalatanal kisérleteinket
mind PbSty nélkiili, mind stabilizatort tartalmazé 1 %-os PVC oldatokban elvégez-
tiink. Oldészerként a PVC egyik leggyakrabban hasznalt lagyitdjat, a dioktil-ftaldtot
hasznaltuk. A degradalt minték gélpermedcios kromatogréafids analizise a PV Ian-
cok jelentds mértékli, lancszakad4dsst mutatta. Erre a folyamatra az Glom-sztearit
nincs hatdssal. Ugyanakkor a HCl-lehasadés szempontjabé! az dlom-szteart a PVC
stabilizatordnak bizonyult. A degradalt PVC infravirds spekiroszképids analizise
szerint a lancszakadéssal egyidejiileg a PVC lanchan oxocsoportok képzddnek.

© A BHT antioxiddns hatasanak tanulményozésat 1,2 4-triklor-benzolial és dioktil-
ftaldttal késziilt oldatokban is elvégeztiik, hiszen err§l nem talilhaté adat az iro-
dalomban. Kisérleteinket anfioxiddns nélkiili, 2 mmol/monomer egység, valamint
10 mmol/monomer egység BHT tartalmid PVC jelenlétében végeztiik inert 1,2,4-
triklér-benzol (TCB) és poldros dioktil-ftalat (DOP} old6szerben. A TCB-ben csak
kismérték(i lancszakad4s tortént, az antioxid4ans jelenléte nem volt ra hatdssal. Ezzel
szemben dioktil-ftaldtban végezve a PVC termooxidativ degradacidjat jelentds lanc-
szakadast tapasztaltunk, ami BHT jelenlétében fokozédott. A HCl-lehasadds szem-
pontjabdl azonban hatékonynak bizonyult, mert novelte az indukciés idét. Tehat
az antioxiddnsként haszndlt BHT DOP jelenlétében enyhe oxidativ kirtilmények k-
zbtt nem akaddlyozza meg a poli(vinil-klorid} termooxidativ degraddcigjat. Az 4l-
talunk alkalmazott termooxidativ elfdrds olyan kdrnyezetileg eldnyds folyamatnak
tekinthetd, amely alkalmazhatd stabilizatort és/vagy antioxiddnst tartalmazé PVC
termékek részleges lebontdsa vagy olyan PVC kialakitédsa szempontjdbol.
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A Biginelli reakcié vizsgdlata 10-etil-3-formil-fenotiazin felhaszndlisdval

Csiitortoki Rendata, IV. évf. kémia
BBTE Kémia és Vegyészmérnoki Kar

TémavezetGk: Dr. Csdmpai Antal egyetemi docens
ELTE Szervetlen Kémiat Tanszék
Dr. Lovasz Tamds egyetemi tanarsegéd
BBTE Szerves Kémia Tanszék

Kutat4saimat szerves heterociklusos vegytileteknek a Biginelli reakcidval torténd
elgallitasdval kapcsolatban végeztemn. A reakciét nagyobb hatdsfok és rdvidebb re-
akcitidd érdekében bérsavas katalizdtorral hajtottamn végre jégecetes kdzegben. A
hirom komponens(i reakciénak a termékei a 3,4-dihidropirimidin-2(1H}-onok és a
3 4-dihidropirimidin-2(1H)-tionok, amelyek mind kémiai, mind biolégiai és gy6-
gyaszati szempontbdl is jelentds vegyiiletek. Biol6giai aktivitdsaik a kvetkezk:
vérnyomascstkkentd, virusellenes, gyulladasgatlo, kalcium csatorna blokkolé ha-
tas [1,2]. El6szor elgallitottam a Biginelli reakcidhoz sziikséges aromds aldehidet, a
10-etil-3-formil-fenotiazint, ezt kveten pedig az emlitett alapanyagb6l négy gyii-
rlizdrasi kisérletet hajtottam végre diketonok: acetil-aceton és 1,3~ciklohexadion, il-
letve karbamid és tio-karbamid felhaszndldsival. A keletkezett vegytileteket osz-
lopkromatografias eljardssal, illetve 4tkristalyositdssal tisztitottam. A felhasznalt
diketontél] fiighen 3,4-dihidropirimidin-2(1H}-on vagy 3,4-dihidropirimidin-2(1H)-
tion (amikor acetil-acetont haszniltam), illetve xantén-dion molekuldk (amikor 1,3-
ciklohexadiont hasznéltam) keletkeztek.

A xantén-dion képzddése kizdrolag aldehid, illetve az 1,3-ciklohexadion reakcis-
jnak az eredménye a karbamid felhaszndlasa nélkiil.

A xantén-dionok keletkezésének mechanizmusa hasonlit az ircdalomban leftt an-
takridin-dionok keletkezésének mechanizmusihoz.

[1] Indi, S. Z., Selma, 5. Semra, C., Kevser, E. Bicorg. Med. Chem.,

doi: 10.1016/j.bmc.2006.08.031 (2006)

[2] Shujang, T., Fang, F, Chunbau, M., Hong, ., Youjian, E, Daquing, 5., Xiangshan,
W., Tetrahedron Lett., 44, 6153-6155 (2003)
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14Diszubsztituilt 1,2,3-triazolok szintézise

Fekete Szabolcs, V. évf. vegyész
DE Természettudomanyi Kar

Témavezett: Dr. Patonay Tamés egyetemi tanar
DE Szerves Kémiai Tanszék

Novényvédiszerekként, festékekként, korr6zidgatls anyagokként felhasznalhat6,
valamint fontos €lettani hatdssal rendetkezs (anti-HIV, antiallergiss és antibakteria-
lis aktivitas) 1,2,3-triazolok el8allitdsdnak sltaldnos médszere az azidok és alkinek
Huisgen-féle 1,3-dipolaris cikloaddicidja [1). Sharpless [2] egy 4j, regioszelektiv cik-
loaddiciét mutatott be, melyet ,Click Chemistrynek” nevezett el. Ezen cikloaddi-
ci6k in situ eldallitott réz(I) katalizitor jelenlétében jatsz6dnak le vizes alkoholban.
Kutaticsoportunk kordbbi munkéjanak kiegészitéseként célul tliztiik ki 1-3 a-azido-
ketonok cikloadd(ci6s reakciGinak vizsgalatat e koriilmények kozott (1. Abra).

W@)\r oR' 0
1 3
R: H RE= HFc:l,Maoph,No, X=0,8 R®=H, CH,Ph, $O.PhCHa
Rl=
clsmxsuzo 0 r‘{
N, N
"mﬁ g
&£

1. dbra

Sikeresen optimdltuk a reakciGkoriilményeket 1,2 szubsziratok és fenil-acetilén
esetében. A reakcié I4-regioszelektivitisat NOESY NMR méréssel tamasziottuk
ald. Eredményes reakcitkat végeztiink tovabbi alkinekkel (etil-propiolat, 2-metil-
3-butin-2-ol) is. Meglept médon a 3 azido-kalkonok nem adnak értékelhets cikload-
diciés reakci6t a Sharpless-korilmények kozott,

[1] Kadaba, P. K., Synthesis, 71-84 (1973)
2] Kolb, H., Finn, M. G., Sharpless, K. B., Angew. Chem., Int. Ed., 40, 2004-2021 (2001)
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SZINT-3 KXVIHIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekeid

- Kisérietek az ibofillidinviz felépitésére
A (+)-18-hidroxi-20-epiibofillidin els@ szintézise

Horvith D4nie! Vajk,V.‘ évi. vegyéézmérnék
BME Vegyészmérnoki és Biomérniki Kar

Témavezets: Dr. Kalaus Gybrgy tudoményos tanécsadé k
BME Szerves Kémia Tanszék

‘Konzulens: Téth Floridn PhD hallgats
BME Szérves Kémia Tanszék.

A Budapesti Mfiszaki és Gazdasagtudoményi Egyetem Szerves Kémia Tanszékén
m(ikodd Alkaloidkémiai Kutatéesoportban 4, konvergens szintézisstratégiat dol-
goztak ki az aszpidoszperm4n- és a U-aszpidoszpermanvézas alkaloidok felépité-
sére. Bljarasukban egy alkalmasan kiépitett triptamin-szdrmazékot, mint kizds kiin-
dulasi anyagot, reagéltattak megfelel6en kialakitott aldehidekkel, vagy aldehid ek-
vivalensekkel, melynek eredményeként olyan tetraciklusos észterekhez jutottak el,
melyekb&] néhdny lépésben eltéllithatik a célvegytiletek. Erre a stratégidra épitve

_ célul tliztitk ki a 18-hidroxi-20-epiibofillidin (1) eléallitdssnak a megvalésitasat.

H 19

\/OH

A konvergens szintézis kulcsmolekuldjaként valasztott Ny,-benzil-triptamin-szar-
mazékot egy alkalmasan kiépftett aldehiddel reagdltattuk. A reakcitelegybdl egy
termék kiilonithetd el, mely a vart D-szeko-¥-aszpidoszpermanvazas molekulanak
bizonyult. &

Kovetve a Kutatécsoportunkban kidolgozott stratégiat, az ibofillidinvédz D-gy(irt-
jét a hidrogenolizist kivetd, teljes epimerizdcidval kisért intramolekuléris alkilezés-
sel alakitottuk ki. Végiil a D-gyfir(in 1év( észter-csoport regioszelektiv redukci6javal
jutottunk el a célként megjeldlt alkaloid, a 18-hidroxi-20-epiibofillidin (1) racematja-
hoz.
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XXVIL OTDK Kémiai & Vegyipari Szekcié SZINT-4

N-(B-D-gliikopiranozili-N*aril- ilétve -acil-tiokarbamidok, misit potericidlis
antidiabetikumok eltallitasa

Hiise Csaba, V. évf. vegyész
DE Természettudoményi Kar

Témavezet8: Dr. Somssdk Liszlé egyetemi tanar
DE Szerves Kémiai Tanszék

- A-diabetes mellitus ma mar népbetegség. Uj lehetdség nyilhat a 11 tipusa di-
abeteses betegek kezelésére a glikogén foszforiléz enzim gatldsa révén. A jelen-
leg leghatasosabb glitkézanaleg inhibitor az N-(2 naftoil}-N'~(3-D-gliikopiranozil)-
karbamid (17). ‘E vegyiiletcsaldd elBallitasara hasznalt modszerrel sok probléma
volt, amelyek nem tették lehet6vé a hatékony szintézist. Munksm egyik célfa volt,
hogy ezen vegyiiletcsaladdal analég szerkezet(i molekuldkat szintetizaljunk, ezek az
N-szishsztitualt-N"-(8-D-gliikopiranozil)-tiokarbamidok. Masik célkitiizés az volt,
hogy egyszer(ibb, reakcidutat talaljunk e vegyliletek szintézisére. A tiokarbamidgk
el6allftasat per-O-acetilezett S-D-glitkopiranozil-amin (4) vagy (-D-gliikkopiranozil-
ammonium-karbamat (5) és aril- vagy acil-izotiocianatok reakcidjdval végeztitk. Az
{5} vegyliilet-alkalinaz4sa elkeriilthetsvé tette a védGesoportok alkalmazasdt, igy je-
lent&sen leroviditette a szintéziseket, illetve magasabb &sszhozamiot értiink el. Bio-
l6giai vizsgalatokhoz elodllitottuk a kvetkezs nern védett N-szubsztitudlt-N “{B-D-
gliikkopiranozil)-tiokarbamidokat. :

i

OH
oH S o]

R: 4-kl6r-fenil, 4—ﬂﬁ0;—}“eiﬁl; 4¥k'16r—feni1, 2-metoxi-fenil, 4-metoxi-fenit, 4-trifluor-
metil, 2-naftoil, sth.
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SZINT-5 XXVIIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcié

Glitkopiranozil karbamid tipusti glikogén foszforiliz inhibitorok eldillitdsa

Kéﬁya Bélint, V. évf. vegyész
DE Természettudoméanyi Kar

Témavezets: Dr. Somsik Liszlé egyetemi tanar
DE Szerves Kémiai Tanszék

Munkam soran a glikogén foszforilaz enzim glitkopiranozil karbamid tipusd gat-
16szereinek tij el6allftasi lehetdségeit vizsgsltam. Ezek hozzgjaruthatnak a kettes ti-
pusii cukorbetegség Gj gyégymodjanak kifejlesztéséhez.

Az N-aril- illetve N-acil-N*-g-D-gliikopiranozilkarbamidok elfallitésara korab-
ban szamos modszert alkalmaztak. Ezeknek a szintézisutaknak tobb hitrdnya van:
csoportvédelmet alkalmaz6 tobb lépéses reakcidk, a reakcidk sordn anomerizaciot
tapasztaltak, a védGesopartok eltavolitasakor karbamid acil szubsztituense kdrmyen
lehasadhat. Igy a munkam egyik célja az volt, hogy egy j, kevesebb reakciolépés-
b6l 4il6, az emlitett nehézségeket elkeriild szintézisutat taldljunk ezen vegyiiletek
eléallitasara.

Az Gj szintézistt kiinduldsi vegytilete a konnyen el6allithaté S-D-gliikkopiranozil-
amménium-karbamat. Ezt absz. piridinben a megfelels izocianéttal vagy acil-izoci-
anattal reagéltatva el8allitottuk az N-(fenil; 1-naftil; 2-nafil; 2-kl6r-fenil; 4-klor-fenil;
2-fluor-fenil; 4-nitro-fenil)-N’-g-D-glitkopiranozilkarbamidokat és az N-(2-naftoil)-
N’-g3-D-glitkopiranozilkarbamidot. Ezzel a szintézissel elkeriiltiik az anomerizdci6t
és a védbesoportok alkalmazésat, illetve a végtermékek dsszhozama jobb lett, mint
a kordbban alkalmazott mddszerek esetén. Munkdam mdsik részében megmutattam,
hogy (ulozilkarbamid)onsavamid tipusi vegyiiletek is el&allithaték. Ezek tovdbbi
képviselSinek elkészitése azért lehet fontos, mert egyesitik a j6 gatldst mutatott kar-
bamid és onsavamid szarmazékok szerkezeti sajatsagait.

R = fenil, 2-kl6r-fenil, 4 klér-feml 2-fluor-fenil, 4-

OH
o H H nitro-fenil, 1-naftil, 2-naftil, 2-naftoil
“%M"TN\R R'=H, CONH,
OHR. o Az ¢ vegyiiletek enzimgatlé hatisdnak meghats-

rozésira a kozeljovben keriil sor.

206




XXVIIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekci6 SZINT-6

Akridin-9-karbonsav egységet tartalmaré koronaéterek szintézise

Lakatos Szilvia, IV. évf. vegyészmérnok
BME Vegyészmérniski és Biomérnoki Kar

Témavezett: Dr. Fetter Jézsef egyetemi docens
BME 5zerves Kémia Tanszék

A kirdlis koronaéterek jelentfsége elsGsorban racemitok rezolvalésa terén var-
haté. Korabban eldallitottak akridinegységet tartalmazé koronaétereket, melyek els-
nyos komplexképzt tulajdonsaggal rendelkeztek. Feladatunk volt az akridinegy-
ségen olyan funkcids csoportot tartalmaz6 koronaéterek el8allitdsa, mely funkcids
csoporttal azok szilikagél feliiletéhez kothetsk. :

Az altalunk elallitott 1 tipusd vegytiletekbdl kiindulva eljarast dolgoztunk ki dj,
az akridin egységen 9-helyzetben karboxil-csoportot tartalmazé koronaéterek szin-
tézisére, mely az aldbbi médon torténik:

) oWl ee
T Cm PO 00

1 : 2 : 3

Kisérleteink sordn a legnagyobb nehézséget a 2 izatingyfirdijének kialakitdsakor
fellép6 mellékreakcick jelentették. A mellékreakcidkat az aldbbi modellvegyiileten
végzett kisérletekkel deritettiik fel és doigoztuk ki a visszaszorftasukra alkalmas ké-
riilményeket:

Az elééllitott vegyiileteink (3a (R=H} és 3b (R=Me))-allilamidjai komplexképz6 tu-
lajdonsaganak, illetve a szilikagélhez kétott optikailag aktiv szdrmazék enantiomer
elvilaszt6 képességének vizsgalataval a BME Szerves Kémia Tanszékén Huszthy Pé-
ter és munkatarsai foglalkoznak.
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SZINT-7 XXVIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcid

Optikailag aktiv 1-(2-triflucrmetilfenil)pirrol szdrmazékok szintézise

Mitravilgyi Béla, V. évi. vegyészmérntk
BME Vegyészmérnoki és Biomérndki Kar

Témavezet:: Dr. Faigl Ferenc egyetemi tanir
BME Szerves Kémiai Technoldgia Tanszék

A BME Szerves Kémiai Technoldgia Tanszékén miikédé kutatéesoportban mar
tobb éve folynak 4 arilpirrol szarmazékok szintézisét és tulajdonsagaik vizsgalatat
célzé kutatdasok. Munkam sordn optikailag aktiv 1-(2-rifluormetilfenil)pirrol sz4r-
mazékok el6allitasat vizsgaltam. Célom volt egy (j eljaras kidolgozasa modellve-
gyiiletem (1) optikai izomereinek a kordbbinal nagyobb hatékonysdggal tirténg el6-
dllitasara, a tiszta enantiomerek karboxil-funkcidinak szelektiv dtalakitdsaval Gj szar-
mazékok szintézise és bizonyos szarmazékok redukeiés reakciéiban korabban ta-
pasztalt defluorozédési mellékreakeid elkertilésével a tiszta, trifluormetil-csoportot
tartalmazé célvegytiletek (2) eléallitasa.

Q\CODH @OOOH Q‘R‘
F3€\©/COOH Fab\©/co0H — TD,R’

@ H-1 )32
R COOH, CONR3R4, CHyNRIRY;
R?% COORS, CH,OH, CHyNIHR®

Kisérleteim sordn a racém, atropizomer vegylletie (1) a kordbbindl egy négyszer
hatékonyabb rezolvalisi modszert sikertilt kidolgoznom, ami igen nagy elényt jelenit
a tovabbi optikailag aktiv szdrmazékok szintézise szempontjab6l.

Kiilsnbozd sav-észter, savamid-észter, savamid-alkohol, amin-alkohol és savamid-
amin funkcidscsoport parokat tartalmazé vegyiileteket (2, R*®: alkil-, benzil-csopor-
tok) allitottam eld. Kidolgoztam a savamid-alkohol tipust vegytiletek jé hozami
szintézisét. Az amin-alkohol Hpust vegyiletek elGdllitdsara olyan médszert dolgoz-
tam ki, amellyel a korabban tapasztalt dehalogénezfdési mellékreakci6 elkeriilhett
és a célvegyiiletek j& termeléssel kinyerheték.

Az eldallitott vegyiiletek egyes csoportjai bizonyos reakecidkban aszimmetrikus
indukcitval rendelkezhetnek, ezért a Cy=szimmetriji katalizétor ligandumok vala-
mint organokatalizatorok egy tj csoportjat alkothatjak.
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XXVIIE OTDK Kémiai és Vegyipari Szekci6 SZINT-8

o-Aminofoszfonsav-sziimazékok eld@4liftdsa aszimmetiikas Michael-addicidvai

Pham Truong Son, V. évf. vegyészmérnok
BME Vegyészmérnoki és Biomérnski Kar

Témavezets: Dr. Jdszay Zsuzsa tudoményos f8munkatars
BME Szerves Kémiai Technolégia Tanszék

Az a-aminofoszfonsavak az a-aminosavak szerkezetanalogonjai, un. stmeneti 41-
lapot analogenok. Szamos érdekes bioldgiai hatdssal rendelkeznek mind dnmaguk-
ban, mind peptid lincba:épitve. Ebbdl kovetkezik, hogy célszer(i az egyes enantio-
mereket tiszta formaban is el8éllitani. Az irodalomban szamos médszer ismeretes, a
kutatécsoportban egy 1ij megkizelitéssel probalkoztak.

‘ A; ‘volﬁ a feladatom, hogy egy akiralis védett foszfoglicin szdrmazékbél kiin-
dulva Michael-addiciéval kiralis katalizitorok jelenlétében allitsak el optikailag ak-
tiv aminofoszfonsav-szarmazékokat.

R
o . — o o
o 1_or' x e LOR i a0
DN K s R K
PH OR! - bazis, TADDOL Py OR OH
. * *
R2 R
X COOH

Katalizdtorként nagy térkitoltésti kirdlis diolokat {R,R-TADDOL-okat) alkalmaz-
tam. Harom kiilonbozs akrilsav-szdarmazékkal (R*=H, X=COOEt, COOtercBu, CN)
enantioszelektiv Michael-addiciot, mig metil-krotondttal (R?=CH;, X=COOMe) di-
asztereoszelektiv Michael-addici6t hajtottam végre. Az elsében 72 %-os, 2 masodik-
ban kbzel 100 %-0s enantiomer felesleget (ee) sikeriilt elérni. Megvizsgdltam a katali-
zétor és a Michael-akceptor szerkezetének hatasat a reakci6 sztereokémiai kimenete-
lére. A bazis mennyiségének és az alkalmazott katalizator enantiomer tisztasdganak
véltoztatdsabol kivetkeztetéseket lehetett levonni a reakcié mechanizmuséra is.

Az enantioszelektiv és disztereoszelektiv reakciGban legjobb ee-vel képzsds Mi-
chael-addukthél hidrolizissel felszabaditottam a szabad foszfoghitaminsavat és meg-
allapitottam az abszolat konfiguraci6jat.

Azenantioszelektfv Michael-addiciban elért eredményeinkbil megjelent egy kiz-
lemény (Tetrahedron: Asymmetry, 16, 3837-3840, (2005)).
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SZINT-9 _ XXVIIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekci

Uj, dopamin receptorra hatd apomorfin szdrmazékok szintézise és farmakolégiai
vizsgdlata

Szabé Renita, IV. évf. gydgyszerész -
DE Gy6gyszerésztudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Berényi Sdndor egyetemi docens -
DE Szerves Kémiai Tanszék

Az apomorfin a dopamin receptorokra hat és az utébbi években tobb hatdsteriile-
ten is forgalomba keriilt gy6gyszerként, gy pl. APO-GO® néven a Parkmson—kor,
Upnma® néven pedlg a férfi impotencia kezelésére. Az irodalombdl t5bb adat is-
mert a C-2 szénatomon médosftott szarmazékok hatasa és szerkezete kivzbtti ossze-
figgésekr®l [1]. Palyamunkimban az eddig nem ismert C-3 helyzetben alkil- és
arilszubsztitaslt szdrmazékok el84llitéasarol és farmakolégmx v1zsgélatér61 szamolok
be.

N
P
CHy" 3

OH ’Ejo«

Az (ij szarmazékokat Suzuki keresztkapcsoldsi reakci6val allitottam el. Két reakcio-
Gton is végrehajtottam a szén-szén kotés kialakitidsdt: egyik esetben vinil-halogenid
tipust morfindndiénbol, mésik esetben pedig aril-halogenid tipusii apokodeinbél
kiindulva [2]. A farmakolégiai vizsgalatokat a Richter G. Rt.-ben végeziék, esze-

rint a 3-szubsztitudlt szarmazékok gyengébben kitddnek a receptorhoz, mint a 2-
szubsztitualt analogonok. ,

[1] Sendergaard, K.; Kristensen, J. L.; Palner, M.; Gﬂliﬁgs, N.; Knudéeﬁ, G.M,; Roth
B. L.; Begtrup M.: Org. Biomol. Chem. 3, 4077-4081 (2005)

[2] Sipos, A.; Debreceni, Sz.; 5zab6, R; Gyulai, Zs.; Berényi S.: Synfh Commun. (in
press) ,
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XXVIIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcit SZINT-10

~v-Keto foszfondtok és foszfin-oxidok elédllitisa foszfa-Michael-addiciéval

Takécs Daniella, V. évf, vegyészmérnok
BME Vegyészmérnoki és Biomérniki Kar

Témavezetd: Dr. Keglevich Gydrgy egyetemi tanar
BME Szerves Kémiai Technolégiat Tanszék

A kozelmdltban, a kutatbcsoport tagjai - Gj katalizdtorokban alkalmazhats P-li-
gandumok ill. azok prekurzorainak hozzaférhetGvé tétele céljgbdl - a 3-as helyzet-
ben. P-funkciét tartalmazo 1,2,3,6-tetrahidrofoszfinin-oxidokat allitottak el PO
reagensek 1,2-dihidrofoszfinin-oxidokra torténd addiciéjaval, amikoris a reakciéké-
pes P(O)~ aniont trimetil-aluminiummal képezték [1]. FelvetSdott a kérdés, hogy
lehet-e egyszer{ibb koriilmények kozott is megvaldsitani a reakciét.

Célul tliztik ki, hogy egyszer(i modellvegyiileteken, pl. metilvinilketon és die-
tilfoszfit ill. gytirtis >P(O)H vegyiiletek alkalmazasaval tanulmanyozzam a foszfa-
Michael-addiciot és felderitsem, hogy megvalosithat6-e mas, praktikusabb reakcit-
koriilmények kozott. Megprébaltuk a metilvinilketon és a P(O)H-csoportot tartal-
mazo vegytiletek reakcidjdt natriumalkoholat/ alkohol rendszerben lejatszatni. Meg-
kiséreltiik tovabbd fazistranszfer korillmények kdzétt, valamint diazabiciklounde-
cén jelentétében illetve mikrohullamd koriilmények kdzott is megvaldsitani a reak-
ciot [2]. A kapott eredmények birtokdban a minél nagyobb termelés és tisztasdg
elérése céljabdl optimalizaltuk a foszfa-Midumel-addiciot.

Az optimalis reakciokdrilmények meghatérozdsa utan kisérleteket végeztiink gyti-
tis >P(O)H vegyiiletekkel is. Arra a kivetkeztetésre jutottunk, hogy mind a mikro-
hullami besugdrzas, mind a diazabicikloundecén alkalmazésa eredményesnek bi-
zonyult, de a leghatékonyabbnak az ut6bbi eljarést talaltuk.

[1] Keglevich, Gy, Sipos, M., Imre, T., Ludanyi, K., Szieberth, D., Téke, L., Tetrahed-
ron, 60, 6619-6627 {2004)

[2] Keglevich, Gy, Sipos, M., Takdcs D., Greiner 1., Heteroatom Chemistry, 17 (2006)
nyomdaban
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SZINT-11 XXVIIL OTDK Kémiai és Vegyipari Szekcid

Perfluorinated Organic Compounds with Superficial Activity (Fluorotensides)

Vlad. Agotici, IV. chemistry
WUT Faculty of Chemistry, Biolegy, Geography — versenyen kiviili

Supervisors: Dr. Teedor Dehelean senior researcher
WUT, Faculty of Chemistry, Biology, Geography
Dr. Constantin Bolcu associate professor
WUT, Faculty of Chemistry, Biology, Geography

This work presents a short characterization of the perfluorirated organic com-
pounds, the most significant ways of synthesis and the most important applications
of these comipounds. ' :

The aim of our work was to study the influence of the hydrophilic group on the
characteristics of the perfluorinated compounds. We studied the effects of the hy-
drophilic group on the perfluorocarboxylic acids derivatives and perfluoarcalkyl-
sulfonate salts. We also studied the superficial characteristics of fluoretensides and
hydrocarbonated compounds mixtures.

All these perfluorinated organic compounds have remarkable superficial activity,
even in small concentrations or in mixtures. This is the reason why these compounds
have a wide range of applications.
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