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ANALITIKAL KEMIA L. TAGOZAT

Analysis of Aristolochic Acids from Birthwort using UPLC

Anamaria Craciun, 1% vear MSc student, QSAR

West University of Timisoara, Chemistry Department,

Supervisors:  Sabina Danciu
Dr. Vasile Ostafe professor
Chemistry Department, West University of Timigoara, Romania

Aristolochic acids are extracted from the Aristelochia sp. and are a mixture of structurally related
nitrophenanthrene carboxylic acids, out of which the most commonly known compounds are the
aristolochic acids 1, I1, C and 1a, the 7-hydroxyaristolochic acid I and the aristolic acid. In the present
study we separated the aristelochic acids I and I1.

Aristolochic acids and dristolochia sp. have been a subiect of debate for about five decades, but
led to an even bigger interest in 1991, when the aristolochic acids were found to be responsible for
Chinese Herbs Nephropathy. This rapidly progressive renal fibrosis was associated with the prolonged
intake of a slimming regimen containing of Chinese herbs, at a ¢linic from Belgium. The nephropathy
was traced back to Aristolochia fangchi which contained the aristolochic acids [ 1]. This led to a series
of studies which proved that aristolochic acids formed adducts with the DNA [2]. Moreover, there is a
hypothesis stating that the long-term ingestion of aristolochic acids is the reason for Balkan Endemic
Nephropathy [3].

Although banned from sale, products based on Aristolochia sp. are still sold on web and advertised
in varjous magazines, In Romania there are some newspapers that still provide recipes for treating
various diseases with extracts from birthwort plants. This is why a rapid and sound method for
quantification of aristolochic acids in products for human consumption is required.

A variety of methods for the rapid and accurate estimation of the aristolochic acids was published.
This study is the first use of an Ultra Performance Liquid Chromatography method for the separation
of aristolochic acids from different anatomical parts of Aristolochia clematitis. The separation of these
acids was performed in 2.2 minutes. The best solvent for the extraction of the aristolochic acids was
assessed and out of methanol, ethanol, chloroform, ethylic ether and acetone, it turned out that the best
solvent for the extraction was acetone. The extraction of the aristolochic acids was also performed at
two different temperatures, room temperature {(~ 25°C) and 50°C. The amount of aristolochic acids
was assessed. in thizome, basal and apical stems, mature and young leaves and flowers. The highest
content of aristolochic acids was found in flowers and young leaves.

[1] Vanherweghem J.-L., Depierreux M., Tielemans C., Abramowicz D., Dratwa M., Jadoul M.,
Richard C., Vandervelde D., Verbeelen D., Vanhaelen-Fastre R., Vanhaelen M., Lancet., 341, 387-391
(1993)

[2] Arlt V.M., Stiborova M., Schmeiser HH., Mutagenesis, 17 (4} 265-277 (2002)

131 Hranjec T., Kovac A., Kos J., Croat. Med. S, 46, 116-125 (2003)
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Grafit szerkezetii szén HPLC -all6fazis jellemzése szénhidrate
szarmazékokkal

Gulyis Zsanett, IIT. biolégia BSc

Debreceni Egyetem Természettudomanyi és Technolégiai Kar

Témavezet: Dr, Harangi Janos, egyetemi docens

Debreceni Egyetermn Biokémiai Tanszék

Az enzimreakcidk termékekéni keletkezd 4-nitro-fenil &s 2-klor-4-mitrofenil glikozidok gyors
elemzésére teszteltiik a poliris komponensek elvilasztiséra fltalinosan haszndlt pordzus grafitizalt
szén (PGC) allofizist. Azt tapasztaliuk, hogy a 4-pitro-fenil aglikon esetében ez az All6fazis
alkalmazhat6 az emlitett elemzésre, mig a 2-klér-d-nitro-fenjl glikozidok esetében nem (ld az
eredmények Van't Hoff abrazolését alibb). Ez azt a feltételezést is megerdsiti, hogy a PGC oszlopon a
retencit az elektronrendszer és az  elektronsiirliség meghatdrozza, a nagy elektronsiiriségl
komponensek erésen kotddnek a PGC osztophoz

A vizsgalt vegyiletek retencios viselkedése a PGC oszlopon jelentdsen eltér a forditott fazisq
oszlopon tapaszialt retencids viselkedéstSl. A kitlénbizd cukorkomponensek retencios viselkeddsét
nehéz megmagyardzni. Mig a 4-nitro-fenil glikozidaz retencidja par perces tarfoméanyba esik, a
hasonl6 xilopiranozid szirmazéknak lényegesen nagyobb volt a retencidja. Ez valdszintileg a molekula
konformicidjival magyardzhato, az all6fazis feliletéhez jobban illeszkedik. Habar a grafitizalt szén
alapu osziop gyenge forditott fizistt viseikedést mutatott, a polérisabb maltooligomer szarmazékoknak

nagyobb volt a retencios ideje, ami a refencid részbeni abszorpeiés mechanizmuséval magyarizhatd,
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Koleszterin metabolizmus vizsgalata gazkromatoegrifias médszerrel

Hajda Fvett, [11. biolégia BSc

Debreceni Egyetem, Természettudomédnyi és Technoldgiai Kar

Témavezetd: Dr. Harangi Janos egyetenni docens

Debreceni Egyetem, TEK, TTE, Biokémiai Tanszék

A koleszterin a bioldgiai szempontbdl fontos szterdn vézas vegyiiletek bioszintézisének és
metabolizmusanak kozponti szerepléje. Az orvosi szakirodalomban szamos érickezés taldlhaté a
koleszterin szerepérdl, abban nagyjabol egyetértds van, hogy a vér magas koleszierin szmtje elfsegiti a
keringési rendszerben a lerakédasok képzddését, hozzijarulhat az erek elzarddasihoz. A magas
koleszterin szint ellendrzésére és a hatékony kezelés segitésére olyan elemzési modszerre van sziikség,
amely gyorsan, rutinszeriten alkalmazhatd, €s a bioszintézis valamint a lebontas termekit is ki tudja
mutatni. Ezzel a kezelést végzd orvos informacidhoz jut a magas koleszterin kialaknidsanak okirdl, a

terapidt az adott beteghez igazitja.

Az elemzéshez szililezést alkalmaztunk a jobb detektalhatdsag és a minta hosszabb idejit
tarokisanak érdekében. Munkam sordn olyan gazkromatografids efemzési mddszert dolgoztam ki,
amellyel az elemezni kivant komponenseket megfeleld érzékenységben detektalni tudtam, az
elucidnak a pontos helyét és sorrendiét nagyon kis mennyiségli komponensek esetén gazkromatograf-
tomegspektrométer alkalmazdsaval dllapitottam meg. A kompenensek tomegspektrometrias
azonositasihoz felhaszniltuk a rendelkezésre all6 tomegspekrtum komyvtarakat, iiletve az eddig nem

ismert tdmegspektrumokat sajat kdnyvtarba vittiik, és ezt alkalmaztuk az azonositishoz.
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Természetes forrasokbol szirmaz6 szinanyagok és bioaktiv hatéanyagok
kinyerése és azonositisa, valamint a névényi extraktumok antioxidins
aktivitisinak vizsgilata
Juhdsz Mihaly, IV. éviolyam, Féldrajz-k6myezetvédelem szak

Eszterhdzy Karoly Féiskola, Természettudomanyi Kar

TémavezetGk: Dr. Kiss Attila, fiskolai tanar
Esziethizy Kéroly Féiskola, Biokémia és molekuldris biologia tanszék, menedzser-
igazgatd, EGERFOOD- Regionalis Tudiskdzpont
Dr. Muranyi Zoltin, fdiskolai docens
Eszterhdzy Karoly Féiskola, EGERFOOD- Regiondlis Tud4skdzpont
Szoviti Katalie, indominyos segédmunkatars
Eszterhizy Karoly Fiskola, EGERFOOD- Regionalis Tudisktizpont
Dr. Forgod Péter, tudomanyos fdmunkatars
Eszterhazy Karoly Foiskola, EGERFOOD- Regiondlis Tudaskdzpont

A szakirodatomban szdmos, a természetes forrdsokbél szammiazé antioxidins hatisi komponensek
extrakeidjara irdnyuld vizsgalattal talilkozunk, a munkdnk célja ezen modszerek hatékonysaginak
vizsgilatin til az volt, hogy az Elelmiszerkonyv ide vonatkozo szabilyozdsainak is eleget tevi
extrakcids madszert dolgozzunk ki A legmegfeleldbb novényi mintikbol nyert szinanyag
komponenseket HWPLC technikival t6rténd  azonosfids és mennyiségi  meghatdrozas utan
élelmiszeripari célokra Idvanjuk felhaszndlni.

A nbvényi mintakbol homogenizilis utin 7 eltérd extrahaloszerrel (etanol: ecetsav: viz; etil acetat:
viz; aceton; etanol; hexdn; etil-acetdf; forrd viz) kivonatokat készitettimk, a mintdk anftioxidins
aktivitésat fotometrias dton FRAP & DPPH médszerrel hatiroziuk meg, A ndvényi kivoratok
szinanyagainak (karotinoid és antocidn szarmazékok) azonositisit, és mennyiségi meghatarozisat
HPLC technikéval végeztiik el. Legjobb extrakeids hatékonysiggal az etanolos és forrd vizes kivondsi
modszerek jellemezhetdek, az alkoholos kivenis elénye — kisebb hatékonysaga ellenére —, a révidebb
extrakcids idd. Répa, fokhagyma és kiposzta mintdk vizsgilata sordn megillapitotiuk, hogy azok
szdrmazdsi helye nem befolydsolja lényegesen az antioxidans tulajdonsagot (<10 %), és az egyes
névényi részek kozott sincs nagy eltérds (kivétel a lilakdposzea, abol 4 bels§ levelek antioxiddns
kapacitisa kisebb), legjobb antioxiddns hatdssal pedig a fokhagyma mintékat Jjellemezhetjizk.
Lilakdposzta kivonatban nagy mennyiségben azonositottunk antocianin szarmazékokat (Pg-Gie, Pn-
Gle, Cy-Glc-Mal-Mal & Pn-Gle-Mal), amelyek mennyisége alkoholos extrakeid esetdhen jelentbsen

16bb volt, mint a vizbazist kivonatokban.
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ANALITIKAL KEMIA I TAGOZAT

B-triglicidil-izocianurat immobilizildsa folyadékkromatografids

szilikagél feliiletén
Kardos Zsolt, V. &vE, vegyészmémiki szak

BME Vegyészmérntki és Biomérniki Kar

Témavezetdk: Dr. Fekete Jend egyetemi tandr
BME Szervetlen-és Anatitikai Kémia Tanszék
Dr, Vargha Viktéria tudomanyos fémunkatirs
BME Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszek

A kutatomunka egy 1 folyadékkromatografids Allofazis kifejlesztésére irdnyul, amelyet a
szilikagél felillet kémiai médositdsdval kivinunk megvaldsitan:.

Az allofizis Gjszerliségét a modositd vegyiilet szerkezeti sajitossigai biztositidk. A molekula
ugyanis minden tekintetben kiilonbazik, a manapség 4116fdzis modositasra rutinszerlien hasznalt klor-
szilanoktdl, valamint ezek egyéb szirmazékaitdl. Az altalunk kiszemelt molekuldt, ugyanis az
eddigiek sordn kizardlag a manyagipar alkalmazta karboxilfunkeits poliészter- & akrilgyanta alapi,
hore keményedd porbevonatok térhalositd komponenseként. A vegytilet kromatogrifizs alkalmazasit
indokolja tovabbi, hogy hirom reaktiv cpoxi csopoitja révén a felilleti szilanol csoportokkal
kdnmyliszerrel reakeidba vihetd.

Az alibbi munka végigkiséri a szillkagél feliileti modositdsat a kezdeti 1épésektdl, epészen a
folyadékkromatografias kolonna elkészitéséig, teszteléséig, magaban foglalva a heterogén fizisa
reakcié megvalositisanak pontos részleteit, illetve lefutisdnak nyomon kovetésél, a megfeleld
analitikai médszerek felhasznilasaval.

Az alabbi tanulmdny alapjin levonhatd tapasztalatok, eredményck egy olyan kutatas stabil
alapkdveingk tekinthet6k, amely a késdbbiek folyaman egy olyan kromatogrifias allofazis
kifejlesztését tlizte ki célul, amely enantiomerek hatékony clvilasziisit teszi lehetévé, A kirdlis
allofhzis megvaldsitisdban fontos szerepet jitszhat az dktalunk alkalmazott modosité molekula nagy
optikai aktivitasa, amely harom, egvenértékd kiralis centrumanak kdszénhetd.

Ugy vélem a kutatis fontossigit az is alitimasztja, hogy napjainkban az enantiomerek
hatékony elvilasztasanak megvaldsitasa, az érdeklédés kdzcppontiaba kerilt, amely egyérielmiien a

gyogyszeripar hajtderejének tudhatd be.

[1] Dr. Vargha Viktéria, Méianyag és Gumi, 31 (11), 257-263 (1994)
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Zsirsavak mint elhizast jellemzd potenciilis biomarkerek HPLC-MS

vizsgilata

Kiss Andras, V. évf. vegyész

ELTE TTK Kémiai Intézet, Szervetlen Kémiai Tanszék

Fémavezetok: Pollreisz Ferenc tudoményos munkatirs
MTA Kémiai Kutatokdzpont, Szerkezeti Kémiai Intézet
Vékey iiroly MTA doktora, tudomanyos tandcsadd
MTA Kémiai Kutatokdzpont, Szerkezeti Kémiai [ntézet

Az oberzitds és a diabétesz napjaink népbetegsége; melyek gyakran egyiitt jarnak. Az obezitds
legjobb ellenszere természetesen a fogyokira — de ez nem minden esetben sikeres, és sokak szamira
nem kellemes foglalatossig. Vilagszerte komoly erdfeszitések torténnek e két betegségesopart
megellzésére € gydgyitdsira. Ezek részben arra irdnyulnak, hogy jobban megismerjiik ezen
betegségek genetikai hitterét, a kizrejitszd biokémiai folyamatokat, a szervezetben molekuldris
szinten esetleg bekdvetkezd valtozisokat. Ez megelfzésikhdz & pyodgyitasukhoz is hozzdsegithet,
Egy hazai kutatisi egytittmiikddés (OBEKON) keretében ezeket a molekuldris valtozdsokat kivinjuk
felderiteni genetikai, proteomikai & metabolomikai vizsgdlatok segitségével. Ennek része annak
megéllapitisa, hogy a vérben & a zsirszovetben eldforduls killonbdzd zsirsavak ds 16leg ezek
egymashoz viszonyilott ardnya megviltozik-e ezen betegségek esetén.

A zsfrsavanyagesere jelentésége jol ismert; koztudott példa az -3 tipusd zsirsavak (,halolaj-
kapszula”) kedvezé hatisa a koleszterin anyagcserére. Az clhizassal kapcsolatos nagyszimi
kozlemény ellenére meglepd, hogy mindeddig nem vizsgaltak, mennyire tér €l obéz és uz egdszséges
emberek szervezetében az egyes zsirsavak ardnya. Mivel elhizott egyénekben gyakran kialakul a
diabétesz, kérdés, hogy ennek kialakulisa milyen mériékben kapesolédik a zsir-héziartasban meglévd
esetleges kiilonbségekhez.

Kutatisaink soran a plazina zsirsavisszetételét vizsgiltuk HPLC-MS tfechnika segitségével. A
humdn plazmaban levé szabad, valamint (hidrolizist kivetben) a kétdtt formaban levé zstrsavakat
kitlon-kiton vizsgaltuk. Munkank sordn optimdltuk a minta-elfkészitést, a kromatografids médszert,
valamint a tomegspekirometriss detektdlist. Humidn plazmiban Osszesen mintegy 20 kiilonbzd
zstrsavat mutattunk ki. Orvosilag jél jellemzett, nemre, komra és stlyra (pontosabban BMI-re)
kiegyensiityozolt betegcsoportokat vizsgiltunk, az eredménycket egészséges onkéntesckre kapott

értékekhez hasonlitoituk,
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Peszticidek meghatarozisa komplex mintakbél

az AMDIS program segitségével

Kramarics Aron, V. évf vegydsz

ELTE TTK Kémiai Intézet, Analitikai Kémiai Tanszék

Témavezeth: Dr. Eke Zsuzsanna egyetemi tanarsegéd

ELTE Analitikai Kémeai Tanszék

Napjainkban a mintaeldkészités és a mintaadagolas egyre nagyobb mértékil automatizaltsipa miatt
a kromatogrifids mddszerek analizisidejének egyre jelenttsebb hanyada forditodik a kromatogramok
kiértékelésére. Kiulondsen igaz ez olyan moddszerek esetén, melyeket sok (100-200% komponens
mérésére fejlesztettek ki. A kisérleti technika fejlédése és a hagyominyos kiértékelési mddszerek
hatranyai miatt egyre inkabb eldtérbe keriilnek az olyan modszerek, melyek a teljes tomegspektrumot
hasznidljk fel azonositisra,

Munkdm soran az NIST (National Instifute of Standards and Technology) kutatdi altal kifejlesztett
AMDIS (Automated Mass Spectral Deconvolution and Identification System} nevii programot
hasznaltam. Modellrendszerisl peszticidek vizsgalatat valasztotlam kiilonbdzd zdldségekben és
gyiimdicsdkben.

A peszticidek azonositisdra az G/67244 Pesticide and Endocrin Disrupter Database-t haszniltam
fel. Mivel a médszer kifejlesziése soran kordbban felvett mintik kromatogramjait dolgoztam fel, ezért
célul tiztem ki olyan modszer felallitisat, mely nem igényel retencios idd zirolt {retemtion time
locked) rendszerben felvett adatokat. A spektrumknyvtir hasznilatihoz szikség volt a retencios idd-
retencids index skildk alkalmas megfeleltetésére, mivel azt tapasztaltam, hogy - a kisérleti
koriilmények azonossiga ellenére - a célkomponensek a vartil jéval hamarabb eludlddnak. Erre
kezdetben a milanyag eszkozokbdl kioldddé flaldtokat, majd néhany, a standardoldatbar cléforduio,
j6l mérhetd, tdmegspektrumiban sok és viszonylag intenziv fragmenst tartalwazo célkomponenst
basznaltam fel.

A kifejlesztett mddszer mind a 15 vizsgalt standardoldatban helyesen azonositotta az izomereket, a
megadott egyezési Taktorral nem talalt fals pozitiv vegylileteket a standardoldatokban, valamint a
mintikban minden esetben kimutatta a hagyomanyos mennyiségl kiértékelés alapjan 0,01 mg/kg-nél
nagyobb mennyiségben jelen lévd peszticideket.

A spekivamkdnyvtir haszndlatéval lehetvé valt szamos olyan anyag mindségi azonositasa is a
mintakban, melyek az eredeti kiértékel$ madszerben nem szerepelnek (kiildnbézé bomlastermékek,

poliarornas szénhidrogének, ftaldtok).
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A MEPS (microextraction by packed sorbent) alkaimazasa PAH — ok

meghatirozisara felszini vizekbél GC-MS technikdval

Lezsik Gabor, V. &vf. vegyész

ELTE TTK Kémiai Intézet, Analitikai Kémiai Tanszék

Témavezetdk: Dr. Torkoes Kornél egyetemi dovens
ELTE TTK Kémiai Intézet, Analitikai Kémia Tanszék

A t6bbgyiiels aromis szénhidrogének (PAH-ok) olyan vegyilletek amelyek kondenzélt gyliriikbol
#llnak, és nem tartalmaznak heteroatomot, vagy oldallincot. Széntartalmi vegyiiletek nem tokéletes
égésevel keletkeznek. Féként olajban, szenekben & kitrdnyos lerakddisokban disulnak, de kisebb
mennyiségben megtaldthaték mindenhoi (p! levegd, kornyezeti vizek), Kimutatisuk é mérésik azert
fontos, mert a szoban forgd vegyiiletek nagy hényada karcinogén, mutagén, genotoxikus.

A PAH - ok megengedhetd koncentricié szintjeit nemzeti és nemzetkizi eldiratok egyarant
szabdlyozzdk, Vizminta esetén mintael6készitési modszerként folyadék-folyadék extrakci {LLE)
hasznalatos, melynek tsbb hitranya is van: nem aufomatizalhato, nagy olddszer mennyiséget igényel
& sok esetben az extraktum bepirlasa szitkséges. Ismeretesek szilirdfizisa extrakeiés modszerek is,
melyeknél az antomatizilis és a dasités lehetfsége adott, de a felhasznélando oldészer mennyisége
még mindig jelentss.

A MEPS (Microexiraction by Packed Sorbent), egy 0j mintaeltkészitési technika, mely a
szilardfizisi extrzkei elvén alapul. A MEPS begy 23 mg szilardfizist toltetet tartalmaz, amely lehet
C2, C8, C13, ioncseréld, vagy médositatlan szilikagél. Fzt a hegyet egy [0-250 pl-es, esctleg nagyobb
térfogat feeskendhdz lehet csatlakoztatni. Minta oldatok atpumpélasakor a célvegyitlet szorbedlodik
az 4libtazison, a pumpilds szimdnak ndvelése ar extrakcits hatisfokot emelheti. A megfeteld
oldoszeres mosassal az interferdl6é anyagok, és a matrix egy részét eltavolithatjuk, ezutdn kdzvetleniil
eludlhatjuk a célkomponenseket LC vagy nagytérfogatn GC jektorba, A modszer elénye, hogy
csatlakoztathaié avtomata mintaadagolokhoz, ezaltal koltséghatékonyan lehet automatizélni. Tovabbi

eldnye, hogy kevesebb idit, mintit, és olddszert igényel, mint a kordbbi modszerek.
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A magas hémérsékletit HPLC elmélete, gyakorlata és alkalmazasi
lehetdségei

Makuta Mariann, III. bioloégia BSC
Debreceni Egyetem TEK

Témavezetd: Dr. Harangi Janos, egyetemi docens

=

TTK Biokémiai Tanszék

A sokkomponensii rendszerek elemzése szikségessé teszi az elemzési paraméterek valtozlatasat a
HPLC elemzés sordn annak érdekében, hogy széles polaritisbeli eltérést mutatd komponenseket el
tudjunk valasztani egy elemzésben. Az eddig alkalmazott gradiens eflicié helyett kisérleteinkben a
homérsékletet valtoztattuk, ennck hatdsa Ssszemérhetd a gradiens elicid hatisival.

Az emelkedd hdmérséklet altal okozott viszkozitas csikkenése lehetdvé teszi, hogy az elemzés
sorn az aramlast is programozzuk. Ezzel az elvalasztoképesség észrevehetd valtozisa nélkiil az

elemzés zokratikns korilmények kézitt rdvidebb ido alatl 1s elvégezheto.
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(Standardok elvilasztisa gradiens ellcidval és programozott hdmeérsékletd és dramlast elemzéssel:
dimetil-, dietil-, dibutil- és di-n-pentil-ftalat)
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Zsirsavak gazkromatografias meghatiarozasara alkalmazhaté

szarmazékképzési eljarasok 6sszehasonlitasa

Molniir Laszlo V. évi vegyész

ELTE TTK Kémiai Intézet, Analitikai Kémiai Tanszék

Témavezets: Dr. Eke Zsuzsania tandrsegéd

ELTE TTK Elvilasztistechnikai Kutat6 és Oktaté Laboratérium

Szamtalan oka lehet annak, hogy novényi és dllati eredetii termékek zsirsavdsszetételének illetve
zsirsaviartalménak meghatirozdsara meriil fel igény. Emlfthetiiik példaul, hogy a zsirsavissszetétel
alapjan megallapithatd, hogy a ndvényi olaj milyen névénybél szirmazik, vagy elvégezhetd egyes
baktériumtorzsek azonositisa, Ugyancsak kdzismert, hogy d&lettani hatisuk miatt fontos az
€lelmiszerckben el6forduld kiilonbdzo tipusti (telitettielitetlen, cisz/transz, 03 Q6) zsirsavak ardnya,
mennyisége is. Erdekes alkalmazasi teriilet, hogy egyes wsirsavak mennyiségei €s egymdshoz
viszonyitott ardnyai alapjan elddnthetd, keriilt-e husipari termékbe kozponti idegrendszeri szévet, &s
ha igen, akkor mely fajhoz tartozé & milyen kori allaté. Ebben az esetben kiilonds hangstly keriil a
20-ndl @bb szénatomot tartalmazd, t16bb esciben a telitett, vagy telitetlen l4ncon hidroxil-csoportot is
tartalmaz6 zsfrsavak meghatérozdsira. A feladat megoldisira a nagy szénatomszam cllenére a
zsirsavisszeiétel mérdsben hagyomédnyosnak tekintheté metilezdst kovetd pAzkromatogrifias
meghatarozas a legalkalmasabb. Felmeriil azonban a kérdés, hogy az ismert szdrmazékképzési
eljdrdsok koziil ezen vegyitletek esetén melyik metilezési ¢ljards a legalkalmasabb. Valamint, hogy a
hidroxil-csoportot tartalmazé komponensek miatt sziikséges-e 2 metilezést kovetdien szililezési 1épést
is beiktatni. Vizsghlataim sordn nervonsavval, mirisztinsavval, 2-OH-tetrkozdnsavval és 2,2-D,-
dokozansavval teszieltemn a trimetil-szulfonium-hidroxidos, a metanolos sdsavas & metanolos
kénsavas metilezést, valamint a szililezd szerck kozil a trimetil-szilil-imidazolt ds a trimetilszilil-N,N-
dimetil-karbamitot. Az 8sszehasonlitis soran elsdsorban olyan fontos jeflemzdket vettem figyelembe,
mint a reprodukalhatdsdg, a kimutatdsi hatdr, a reakcid ill. a mintaeldkészitds iddipénye,

kivitelezhetiiségének egyszerlisége & a szdrmazékolt mintak eltarthatésiga.
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ANALITIKAL KEMIA L. TAGOZAT

Gyulladasestkkenték meghatirozasa felszini vizekbél
LC-MS-MS modszerrel

Nasz Szilard, V. évf vegyész

ELTE TTK Kémiai Intézet, Analitikai Kémiai Tanszék

Témavezetéd: Dr. Eke Zsuzsanna egyeternm tandrsegéd

ELTE Analitikai Kémiai Tanszék

A gyulladdsos betegségek kezelésére kifejlesztett gyogyszerek egyre nagyobb teret héditanak
vilagszerte. Elstsorban tabletta, kapszula és kendes formidjaban alkalmazott készitmények talilhatdak
meg. Gyogyhatasuk szajon 4t tGriénd bevétellel, illetve a gyulladt testrészre vald kenéssel érhetd el.

Problémat okoz, hogy a tablettaként vagy kapszulaként elérhetd gyulladiscstkkentok az emberi,
illetve dlfati szervezetbdl kitirlilés atjan, mig kenfes formaban alkalmazottak pedig lemosds utan a
szennyvizekbe, illetve a felszini vizekbe keriilhetnek. A problémat fokozza, hogy a nem megfeleld
hulladekkezelésnek kiszonhetGen ugyancsak bekeriilhetnek a vizeinkbe. A felszini vizeink a tisztitasi
lépéseket kdvetden keriiinek a héztartisokba, de a jelenleg alkalmazott tisztitdsi technologiak ezcknek
a komponenseknek a hatékony eltavolitasara nincsenek felkészitve, ebbdi kifolydlag a haztartisokhoz
eljuté vizek is tartalmazhatnak gyulladascsokkentdket. Mivel jeleniétik a vizi élovilig &s az ember
szAmara egyarant kiros, igen fontos, hogy rendeikezésiinkre alljanak olyan analitikai mddszerek,
melyek alkalmasak a szennyezettségek pontos felmérésére.

Kutatdsom sordn kifejlesztettem egy LC-MS-MS mddszert felszini vizekben ng/ml
koncentracioban jelenlévo nem-szteroid gyulladascsdkkentdk meghatarozdsara.

A nagyfoki szelektivitas eléréséhez a tomegspektrométer MRM modszerét hasznaltam, A médszer
tovabbi eldmye, hogy nem kell szanmazékképzést alkalmazni, ezzel is csdkkentve az analizisidét.

Madszerfejlesziésem sordn tobbek kozdtt vizsgiltam a megfeleld mintatérfogatot, az elicids
otddszer mindségét és leoldasi iérfogatat, a beparlds soran az oldoszer Osszetételét. Mitszeres oldalrdl
meghataroztam a megfelelt oszloptermosztat hémersékletet, vizsgiltam az ionforrds himeérsékletét és
a detektalas paramétereit.

Vizsgiltam a modszer analitikai teljesitményjeHemzsit: szelektivitdst, linearitist, érzékenységet,
torzitatlansagot, pontossagot, kimutatasi és meghatdrozasi hatart.

A teljes meghatarozas mintaelokészitdssel egyiitt megkdzelitdleg 120 percet vesz igénybe.




ANALITIKAE KEMIA L TAGOZAT

Apolaros polimerek vizsgalata atmoszférikus nyom:isi fotoionizsciés

timegspektrometriaval (APPI-MS)

Nyiri Andrea, V. évf, kémyezettudomany

DE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Kéki Sandor tanszékvezetd egyetemi docens
DE Aikalmazott Kémiai Tanszék

Az apoléros polimerek vigsgalatanak anafitikai szempontbol kitintetett jelentdsége van, hiszen
sokoldalti felhaszndlisuk ellenére ezek lagyionizicibs tdmegspekirometrids moédszerekkel (pl:
MALDI: Matrix Assisted Laser Desorption/lonization, ESI: Efectrospray Tonization) nehezen
ionizilhatok. Az eddigi vizsgilataink alapjén ezen apoliros makromolekulak vizsgalatita az
atmoszférikus nyomdst fotoionizicids tdmegspekirometria (APPI-MS) alkalmas, igy az apoliros
polimerek ismétlodd egysépei és a végesoportjai meghatirozhatdk.

Az altalunk vizsgdlt 12 polimernek valtozatos tulajdonsigai vannak: mind moilekulatdmegiik
(M=800-4500), mind a fiankcids csoportjaik valtozatosak. Ez lehetdséget biztositott szimunkra, hogy
megvizsgiljuk a szerkezet s az alkalmazhato tdmegspekirometrids modszerek kozatt Osszefliggést.
Tapaszialataink szerint az apoldros polimerek kozil elsésorban az aromas rendszert tartalmazok
vizsgalhatdak MALDI tomegspektrometriaval eziistion kationizal6 agens jelenlétében.

modszer alkalmas a polimer szerkezefének vizsgilatira, de nem alkalmas a végesoportok
meghatirozasara.

Negativ ion médi APPI kériilmények kozott a polimer Kloridionnal képzett, egyszeres (Gliésti
adduktionjainak megjelendsét tapaszialtuk a tsmegspekirumokban.

Osszefoglalva megéllapithatd, hogy negativ ion modd APPI koriilmények kozdtt toluol dopant és
szén-tetraklorid segéddram jelenlétében sikertilt fragmentéci6 néikiil ionizlni az apoldros polimereket,

ezzel lehetdvé valt ezen polimerek tomegspektrometrids vizsgdlata.
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ANALITIKAI KEMIA 1. TAGOZAT

B-2 és B-3-homoamirosav enantiomerek nagyhatékonysags

folyadékkromatogrifias elvilasztisa

Pataj Zolian, 1. évfolyam PhD hallgatd

Szegedi Tudomdnyegyetem Természettudomanyi ¢s Informatikai Kar

Témavezettk: Dr. Péter Antal egyefemt tanax
SzTE Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

A természetben eléfordulo biologiailag fontos vegyiiletek tobbnyire kirdlisak. Az enantiomerek
eltérben reagilnak bioldgiai rendszerekben, ezért bir nagy jelentséggel, hogy az enantiomerek tiszta
formaban al}janak rendelkezésre. A szerves kémiai szintézisek kizott ritka a sztereospecifikus reakcid,
igy sziikségessé valik az enantiomerck széfvalasztdsa. Erre a célra — tObbek kdzdtt — elterjedten
hasznaljdk  a nagyhatékonysdgd folyadékkromatografias (HPLC- High Performance Liquid
Chromatographic) modszereket.

Az elmilt éviizedben megnévekedett az érdeklodés a B-aminosavak irdnt, melyek igen fontos
kozbensd termékei gydgyaszatban hasznafatos termékeknek, valamint alkotdrészei természetben jelen
1év fontos vegytileteknek, mint alkaloidoknak, peptideknek & P-lakiam antibiotikumoknak. A p-
aminosavakat a biologiailag aktiv peptidek szintézise soran a szerkezet rdgzitésére hasznaljak.

Kiralis vegyiiletek elvilasztasa torténhet kozvetlen és kozvetett modszerrel. Kozvetlen formdban
kirélis oszlop vagy eluens alkalmazisdval, ktzvetett uton, pedig szdrmazékképzd alkalmazisival.

Vizsgilataink sordn a kdzvetlen modszert részesitettiik eldnyben és azon belil is az oszlop
szolgaltatta az elvalasziashoz sziikséges kirdlis koriilményeket. Munkidm egyik célja a f-aminosav
enantiomerek elvalasztisinak optimalizilasa az antibiotikum szelektorral rendetkezé Chirobiotic T, T
és TAG folyadékkromatografidss oszlopokon. A kitlizott o€l elérésének érdekében a tizenot
modellvegyiilet enantiomerjeinek elvalasat figyeltiik azonos koriilmények kazitt. Ezek kozil néhany
kitintetett vegyitletic] a mozgdfazis Osszetdtel és a homérsékletvaltozas hatisdt is vizsghituk. Az
cluens fiiggés sordan a mozgofizis Osszetételt 0,1% TEAA/MeOH 90/10-10/50 (v/v) kozotli
intervallumon belil valtoztattuk, mig a hémérseéklet hatdsit az elvalasztisra 280-318K
hdmeérseklettartomanyban, 10 fokonként vizsgiltuk, A van’t Hoff egyenlet felhasznalisival
kiszamitottuk a kromatografids megoszlas sordn létrejdvé emtalpia, entropia és szabadentalpia
valtozasokat és  ezen mérési  eredményekbsl kovetkeztettiink az  elvalasztds  lehetséges

mechanizmusara.
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ANALITIKAI KEMIA IT, TAGOZAT

Szerves anyagok amperometrids értékelése vizes oldatokbol bérrak doppeit

gyémant elektrod segitségével

Barték Melinda, . évf MSc hallgat6, Grate szak

Temesvéri Nyugati Egyetem, Kémia Tanszék

Témavezetdk: D, Dan Cinghita
Dr. Ciprian Radovan egyetemi tanar
Teiiiesvari Nyagati Egyetenm, Kémia Tanszek

A dolgozat néhdny szerves anyag amperometrids vizsgalatival ¢s kimutatisi moddszerének
kidolgozasaval kapcsolatos eredményeinket tartalmazza. A szdbanforgd anyagok lehetnek killonboz
szennyezdk, anyagesere-folyamatokban résztvev vegyiiletek vagy Elelimiszerck dsszetevdi.

Elsddleges vizsgilati eélunk az amperometrids értékelés valamint az anddos kimutatis &
meghatirozds volt. Vizsgdlataink sordn sp® konfigurécidji szén alapd szilard, illetve szakedg 4ltal
elekiroanalitikai célokra gydrtott, bémal déppolt, gyémintfilmet haszndltunk. A klasszikus sp’
konfiguracioja elektrodokkal (GC, grafit), fémelekirodokkal (fliggh- vagy csepegd higanyelekirdd)
vagy nemesfém-elektrodokkal (Au, Pt) szemben, a bdrral doppolt gyémantelekiréd szamos kedvezd
sajatossigot mutatott az elekirokémiai szempontbof andd-akiiv szerves amyagok kizvetlen
meghatirozisa soran {anddos oxidacid révén).

A vizgghlt elektrod eldnyds tuladonsdgal koziil kiemelt jelentdséggel bir az amperometrids
vizsgalat sorin megvaldsithatd szélesebb polenciltarlomany — amelynek kedvez az oxigén illetve
hidrogén fokozott tilfesziiltsége — a viszonylag alacsony kapacitiv alaparam, az elényds mechanikai-,
kémiai- és elektrokémiai stabilitis, a gyenge adszorbcit & ennek eredményeképpen az eliomidés
hianya, vagy a gyenge eltémodes olyan anyagok jelenléiében is, amelyeknek elektrokémiai atalakulasa
gyakran okozza az amperometrids szenzor aktiv felifleténck hatdstalanitasat,

A vizsgalt anyagok kozvetlen kapesolatban allnak a borral doppolt gyémantelektréd felhasznilasi
lehetéségeivel. Ezek mérgez6 hatdsn ticamid tipast Osszetevbket tartalmaznak, illetve olyan nitrogén
tartalmin  heterociklusos anyagokat, amelyek az anyagesere-fluidumokban és élelmiszerekben
fordulnak el6. Ezen termékek kémiai komponenseinek elektrokémiai vizsgilata €s kimutatdsi
tartomdnydnak felmérése elsd kozelitésben az elektrokémiai szempontbdl aktiv  anyagok
voltammetridas  kiértékelését, valamint a  voitammetrias tipusi amperometridss  vagy
kroncamperometyids kimutatds szimdara elérhetd tartomany kijelolését jelentette. E célbél Metrohm
gyartmanyn, hdromelekirddos iivegeelldt haszndltunk. Munkaclekirédként egy Windsor Lid.
gyartmanyi, teflonburokba régzitett, 3 mm atmérdjit barral doppolt gyémant elektrodot milkadiettiink.
Tovabba platina ellenelektrodot &s telitett kalomel referencia-elektrddot tartalmazott a méréeella. Az
alapelekirolitot, a pH-t és a potenciiltartomanyt elézetes tanulinany sordn megallapitott kritériumok
szerint valasztottuk meg. Az analitikumként kezelt kérmai komponensek voltammetriai adatok alapjan
megillapitott jellemzéinek ismeretében lehetdség nyilt az amperometrids meghatarozas feltételeinek
portositisdra. Sorozatos mérésekkel meghatiroztuk a médszerre jellemzd relativ standard devidcidt
(.refative standard deviation” RSD), a kimutatasi kilszdbdt (,limit of detection”, LOD) & az
érzékenységet {,sensitivity™). Ezek figyelembevételével néhany gyakorlati alkalmazast javasoltunk.
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ANALITIKATKEMIA II. TAGOZAT

Acetilkolinészteraz inhibiciéjin alapulé bioszenzor fejlesztése peszticidek

vizsgilatira

Fiité Péter, III. évfolyam,Biologa BSc
Eszterhazy Kéroly Foiskola, Természettudomanyi Kar

Témavezetsk: Dr. Kiss Atfila, fSiskolai tandr
Eszterhdzy Kéroly Foiskola, Biokémia és molekularis bioldgia tanszék, menedzser-
igazgatd EGERFOOD - Regionalis Tudéskdzpont
Nagy Péter, tudomanyos segédmunkatars
Eszterhdzy Karoty Féiskola, EGERFOOD - Regiondlis Tudiskdzpont

Az acelilkolinészieraz enzim az dllatok szervezetének idegi milkodése sordin keletkezd egyik
neurotranszmitter anyag, az acefilkolin lebontasat végzi, annak tiltermelédése esetén. Optimalis
kortilmények kizott az enzim az acetilkolint acetdtra és kolinra bontja, ellenben bizonyos peszticidek
(pl. rovardliszerek) jelenléte esetén gatlds jelenkezik a reakcidban, igy az acetilkolin felhalmozédik az
idegsejtek kozelében és blokkolja azok miikodését.

Kutatisunk sorin bivszenzorral (vékonyréteg enzimeellival) a DDVP és PIRIMIKARB peszticidek
¢s a 2-PAM reaktival6 molekula hatdsdt vizsgiltuk az acetilkolinésztersz enzim aktivitisdra nézve. A
merések folyamén igyekeztiink fejleszteni a mérdrendszerfinket, amely egy FIA (Flow Injection
Analysis) rendszeréi, amperometrids detektorral felszerelt mitszer. Fzen fejlesztéseknek kiszénhetben
az acetilkolin helyett egy mesterséges szubszirattal az acetiliiokolingal végeztink méréscket,
amelyhez optimaliziltuk, és meghatéroztuk a sziikséges parameétereket {polarizalé fesziltség, aramld
puffer dsszetétel és annak pH-ja, dramlasi sebesség, szubsztrat koncentricié, a régzitett enzimeella
optimdalis hémérséklete). Ezen paraméterek beallitasat kivetden kalibriciés méréseket végeztiink az
enzimeelldval FLOW és STOPPED FLOW metddusban. A kutatisuk sordn megniveltik a
vékonyréleg enzimeellank érzékenysépdt, amely emiatt stabilabls jeleket, igy pontosabb kalibricids
egyencseket adott.

Valamint sikeres inhibicids kisérleteket is végeztink a fent emlitett peszticidek detektdldsara 10

107 M nagysagrendben.
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ANALITIKATKEMIA IL TAGOZAT

Ciklodextrinek alkalmazasa szerves szeanyezéanyagok

biodegradilhatésaginak jellemzésére

Kannai Piroska, okleveles vegyész

ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetik:  Dr. Fenyvesi Kva kutaté vegydsz
Cyclolab Kft,
Dr. Torkos Kornél cgyetemi docens

ELTE TTK Kémiai Intézet

A szenmnyezett talajok természetes tisztuldsa a talaj sajit mikrobidlis tevékenységének koszonhetd:
elszaporodnak az adott szennyezdanyagot elviselni, sit anvageseréjikben felhaszndini képes fajok.

A bioremedidcios technologia tervezésekor fontos ismerni az adott teritlet szennyezdanyagainak
biodegradalhatdsagat.

A bioldgiai hozzaférhetéisdg €s ezen keresztil a  biodegradilhatosig  becslésére
kéolajszarmazékokkal szennyezett talajmintdk vizsgilatdra kerilt sor.

A talajmintdkon végzett bioldgiai teszteket kovetden a nem kimeritd kémiai extrakeid vizes
ciklodextrin -oldatokkal tortént. Kétfajta ciklodextrin vizes oldatival zajlottak kisérletek: a
véletlenszeriien metilezett (RAMEB) ¢és hidroxipropil-f —ciklodextrint (HPBCD) alkalmazva és
extrakcids hatékonysdgukat dsszehasonlitva a RAMEB vizes oldata bizonyult hatékonyabbnak minden
esetben, viszont a tapasztalat azt mutatta, hogy a HPBCD -oldatos extrakeid alapjan jobban becsiilhets
a biologiailag elérhetd szennyezdanyag-frakcid.

A biolégiai kezelések eldtt és utdn kinyert extraktumok analizise gizkromatografids modszerrel
tortént.

A modellkisérletek alapjdn hasznos informacidkkal szolgdltunk a bioremedidcids technoldgia

tervezéséhez a Budapest hatdriban 1év0 pakuratavak szennyezésének felszamolasihoz.
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ANALITIKAI KEMIA IL TAGOZAT

Niivényvéddszer-maradékok vizsgalata felszini vizekben

Karim Aziz Diavid, 111 évf gimpazium

Magyar Tannyelvil Alapiskola &8s Gimnézitum

Témavezetdk:  Ing. Krascsenits Zoltin
Pozsonyi Vizgazdilkodasi Kutatdintézet

Munkénk sorin az immunanalitikai (ELISA) vizsgalatok kérnyezetanalitikai célokra
vald felhasznaldsdt tanulményoztuk, felszini vizek vizsgdlatdval Az ELISA” mozaikszo,
avizsgilat angol eclevezésének kezdSbetiibl tevddik  Gssze (Enzyme-Linked
Immunosotbent Assay, enzimhez kdtétt immunszorbens vizsgalatok). Ezek olyan, szilird
fazison lejatsz6dd szinreakeidk, ahol a reagensek milanyag feliilethez vannak kotve, és a
reakeiot enzimmel kapesolt antitest segitségével kavetjik nyomon. A vizsgalt felszini vizek
Szlovikia legnagyobb folydibal és mellékfolyisaibél A vizsgilandd hatéanyagokat a Viz
Keretirinyelv meliékletének (2000/60/EC) és az elérheté BELISA szetekmek megfelelden
valasztottuk ki. A mmtdkat ELISA modszerren kivii nagyhatékonysdgn  folyadék-
kromatografidval (HPLC) is megvizsgaliuk. A HPLC-s méréseknél a hatéanyagok
vizmintakbol torténé kinyerése szilrd fazisu extrakeids eljirassal tortént, polisztiroI-divinil-
benzol alapil toltetet tartalmazé oszlopon. A médszervizsgalati munksval dsszhangban hazank
kilonbozd  vizgyljtd teriletérdl szarmazd felszini vizmintakbél a novényvédd szer
hatéanyagok koncentrdciGjanak meghatirozasit rendszeresen végeztem, valamint a mérési
eredménycket feldolgoztam, hozzéjarulva ezzel az érintett térségek kornyezeti 4llapotdnak
ériékeléséhez. A vizsgdlatok sorin megéllapitottam, hogy az ELISA-médszer érzékeny,
egyszeri €s a reagenseket gazdasigosan lehet tomegvizsgalatokra felhasznalni. Megitélésem
szerint az ELISA a monitorozdsok alapmédszerévé vilhat, igy a HPLC és GC mddzereket
mér csak a pozitivnak bizonyult mintdk eredményeinek bizonyitdsira kellene hasznalni,
Figyelembe véve, hogy az ELISA egy rendkiviil egyszerfien elsajatithato, és anyagilag nem
thi megterheld modszer, eolképzelhetémek tartom, hogy ez 2 médszer nemosak a
kutatéintézetek és kdrhdzak altat alkalmazott médszer Iesz, hanem akir a gazdik is
kihaszndlhatjtk majd aviz, talasj és termény ellendrzéséhez.Az eredmények  alapjan
megallapithaté, hogy a kelet-Szlovikiai vizfolyasok atobbi vizfolydssal dsszehasoniitva,
néhdny hatdanyag szempontjabol szennyeztiebbek. A glifozat-mérések viszont arra mutatnak,
hogy a kbzép- és dél-Szlovakiai folydk szenvedtek nagyobb szennyczést.
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Kiténbiszé talajtipusok szerves anyagainak és fémtartalminak hatésa

r

peszticidek fotolitikus degradicibjara és az italakuolds mechanizmusira

Lehotay Terézia, IIL évf. kornyezettan szak

EKF Termeészettudomanyi Kar

Témavezetik: Dr. Kiss Attila Péter fSiskolai tandr
Igazgato, EKF EGERFOOD Regionalis Tuddskdzpont
Tanszékvezetd, EKF Biokémia és Moiekularis Bioldgia Tanszék
Virig Didna tudoméanyos asszisztens
EKF Biokémia és Molekularis Bioldgia Tanszék

A kornyezetbe kijuttatott peszticidek alapvegyiileteire és kémiai dtalakulasuk sordn keletkezd
bomlastermékeik tovdbbi sorsdra a killdnbozd kdrnyezeti tényezdk eltérd hatist gyakorolnak. A
peszticidek és azok degradacids termékei a talaj komplex rendszerének szimos komponensével lépnek
kélestnbatdsba, melyek mértékének feltdrasara kevéssé iranyultak tovabbi vizsgalatok.

A vizsgélatunk soran eltér talajok (barna erddtalaj, homoktalaj) relevans paramétereinck
killonbozb karakterii peszticidek (acetoklér, EPTC) fotodegradacidjara gyakorolt hatdsat,
valamint a keletkezett bomlds-termékeknek a talaj fémtartalmival valé komplexképzési
sajatsagait tartuk fel. A talajok fémtartalmdt AAS-technika alkalmazdsdval hataroztuk meg,
ezt kovetden felmértitk a talajok fémtartalmanak hatésat a peszticidek perzisztencidjara barna-
és homoktalajon, fémeket tartalmazd s azokté] mentes mintdkbol egyarant. A fémek és a
szervesanyagok hatdsdnak vizsgdlata kiterjedt a peszticidek alapvegyiiletének bomldsi
intenzitAsdnak mérésére, illetve a bomlastermékek és a talajban el6forduld f&mek kozott
kialakalé  kolesénhatisok  tanulményozasira. A fémkomplexek  vizsgdlatira
spektrofotometridt, az alapvegyiletek mennyiségi meghatarozasira és a bomlistermékek
azonositasara GC-MS technikat alkalmaztunk.

Eredményeink szerint a talajok dsszetételének, igy fémtartalménak is jelentds hatdsa van a
peszticidek stabilitdséra és atalakulasi folyamataira. Mindkét peszticid esetében a degradacid
mériekeét, a keletkezett termékek kialakulisat, azok egymdshoz viszonyftott ardnyat az eltérd
talajtipusok és azok paraméterei jelentbs mértékben befolyasoltik, Eredményeink
hozzajarulmak az agrotechnologiai eljgrdsok optimalizdlaséhoz, a peszticidek megfeleld

hasznélatihoz, illetve biztonsdagosabb élelmiszer alapanyagok eldallitasahoz.
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Poli(3,4-etilén-dioxi-tiofén)/vas-oxalit kenipozit foto-elektrokatalitikus

tulajdonsaganak vizsgilata

Lukacs Zséfia, I11. évl Kémia BSc

SzTE Természettudomdnyi és Informatikai Kar

Témavezetd: Dr. Visy Csaba egyetemi tanar
327TE Fizikai Kémiai Tanszék
Benesik Gabor PhD hallgaté
82T Fizikai Kémiai Tanszék

A vezetd polimerek legfontosabb tulajdonsaga, hogy elekiromos vezetésik széles tartomanyban
valtoztathatd killonbiz anyagok bedpitésével. Ezen vezetd polimerek szervetlen anyagokkal alketott
kompozitjaiban a komponensek sajatsagai Stvizédhetnek.

A kutatbcsoporiunkban kordbban elddllftott & vizsgalt polipirrolivas-oxalat kompozit [I]
analbgidjira egy masik vezetd polimer (politiofén) alapy Ssszetett anyag szintézisét valdsitottuk meg.
Vilasztisunk a poli(3,4-etilén-dioxi-tiofén)-re (PEDOTY) esett, amnak olyan kedvezd tulajdonsigai
alapjén, mint a nagy stabilitis, valamint az n & p tipusi vezetévé tétel lehetdsége. Munkank soran a
PEDOT/vas-oxalat kompozitat elektrokémiai aton &lltottuk eld, majd a kompozit tulajdonsdgait
vizsgaltuk. A kompozit redoxi sajitsigainak feltérképezésére ciklikus voltammetriat haszngltunk
vizsgilati mbdszerként. A vezetd tivegre (FTO) levalasziott réteg redukeidjat és oxidaciojat in sim
spektrofotomettiss modszerrel is kevettik. A kompozit film megvilagitsa sordn a megvilagitas nélkiil
észlelthez képest eltéré ciklikus  voltarmmogramokat kaptunk, ami a film fotokatalitikus
telajdonsdgaira  otalt. Részletes elemzé  vizsgilataink alapjin  megallapitottuk, hogy az
elektrolitoldatban lev oldott oxigén mennyiségét viltoztatva j61 meghatdrozhato tendencia szerint
viltoznak a ciklikus voltammogramok. Igazoltuk, hogy a katédos Aramok kiilinbsége adott
potencidlértéknél az oxigénkoncentracié faggvénye. A PEDOT/vas-oxalit kompozit elektrod ilyen
madon folo-elekirokémiai szenzorként alkalmas vizes oldatok oxigéntartalmdnak detektdldsima &s

mérésére.

[1] C. Visy, G. Benesik, Z. Németh, A. Vértes, Electrochim. Acta 53, 3942.3947
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Kozlekedési eredetii antimonvegyitletek elvilasztisa és meghatdrozasa

Neurdhr Katalin, V. évf. vegyész
ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd:  Zihné Dr. Perényi Katalin egyetenni adjunktus
ELTE Analitikai Kémiai Tanszék

Az autdk fékbetéijeiben az azbesztet antimon(IIT)-szulfiddal helyettesitik, amely fékezéskor
porlodik, oxiddlodhat és az aeroszol Gsszetevijeként a levegbbe keriil. Ezért a forgalmas virosi
csomdpontok kdzelében megndtt a pem természetes eredeti antimonkoncentracié. Megdllapitottuk,
hogy az Sb;S; oxidicidja sordn az SbyOs mellett ShoQ, is keletkezhet.

Munkink sordn 5 feladatként az antimon(IID-oxid és az antimonéIID-sxulfid elvilasztisat tiztik
ki. Ehhez szisztematikus oldhatosigi vizsgilatokat végeztiink. A tiszta antimonvegyifeteket (SbyOs,
Sby0y és SboS;) rézattuk kiilonbdz0 mindségi Osszetételi és koncentraciop kioldokdzegekben, a
kioldott antimon(IIl) mennyiségdét idérSl idére bromatomefrids titralassal hataroztuk meg. Az
oldhatosagl vizsgdlatokbol azt a kivetkeztetést vontuk le, hogy az Sb0Os szelektiven elvalaszthatd a
masik két vegyiilettdl négy Ora razatds utan borkosav- vagy citromsav-oldat hatasira. Az oldodast
gyorsitani lehet hig sésav hozzaadasaval. Tovabba mind az antimon(lil)-oxid, mind az antimon{III)-
szulfid cldddik 6 mol/dm® toménysdgii sosavban akér £& dra alatt, ellentétben az SbyOy-dal, igy attol
szelektiven elvalaszthatok.

Kovetkezd lépésben azt vizspaltuk, hogy az oldhatdsigi vizsgalatokndl nyert tapasztalatok
érvényesck-e természetes matrix nyomnyl mennyiségd antimonszennyezésének kiolddsira. Mivel
nincs a kereskedelmi forgalomban olyan hitelesitett szilard minta, amely az egyes
antimonvegyiiletekre is hitelesitve lenne, ezért a szelektivitisi vizsgalatokhoz azonos antimontartalmi,
adott antimonspecieszeket tartalmazé talaj- és aktiv szén mintdkat allitottunk €l6. A matrixvaltasra
azért volt szitkség, mert a talaj oxidalta a szulfid komponenst. Itt is bizonyitist nyert, hogy az Sb,0;
szelektiven kioldhatt a méasik két vegyiilet mell8l.

Budapest két forgalmas csomopontjabol, az Astorianadl ¢ a Varhegyi-alaglibdl vettiink
kozlekedésbol szarmazé iilepedd pormintat. A mintak SbyOs-tartalma 8-10 pg/g, Sb-Ss—t kb. 30 pg/eg
mennyiségben tartalmazmak. Tekintetbe véve a modszer kimutatdsi hatdrat (12ugfo) &
reprodukithatosagat (7%) a kidolgozott eljiras alkalmas a varosi iilepedt pormintak antimon-trioxid

é&s —~triszulfidtartalmanak meghatdrozasira.
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Karbamiddal interkalilt Birdwooed kaolinit komplex analitikai
vizsghlata

Paor David, 111 évf. vegyészmérnok

Pannon Egyetem, Mérnéki Kar

Témavezetk: Di. Kristéf FJinos egyetemi tandr
PE Anatitikai Kémia Intézeti Tanszék
Dr. Vigvilgyi Veronika ligyvivé szakénd
PE Komyezetmémaki Intézet

A kaolinit agyagisvany szerkezetének, reaktiv tulajdonségainak szisztematikus vizsgilatat
széleskori ipari felhasznaldsa, valamint a természetben (pl.: talajban) talafhaté agyagsvanyok és szerves
komponensek kazitt lejatszods kilesdnhatisok megismerése indokolja.

A kaolinit belsé feliileti reaktivitdsanak vizsgdlata interkalécioval torténik. Interkaldcid sordn kis
méretll, szerves molekuldk (pl. formamid, acetamid, karbamid vagy dimetil-szulfoxid) épithetk be az
dsvany rétegei kozé. Ezdltal olyan expandili, nanoméretli defamindlt szerkezel alakithaté ki, amely a
polimeriparban  bir nagy jelentdséggel (nanoméretl] agyagdsvény részecskék a polimer fizikai,
szilardsagtan és égésgatlé tulajdonsigait befolyasoljgk). Az interkaidcios reaktivitist nagy mériékben
befolyisolja a kaolinit szerkezeti rendezetisége. A kutatds sordn vizsgalt Birdwood kaolinit nagyfoki
rendezettségének ellenére egy nebezen expandalbaid agyagisviny. A munka célja az interkalaciés hatasfok
nivelése mechanokémiai aktivilassal, azaz sziraz drléssel.

A kisérletek karbamid oldattal inferkalalt illetve szilard karbamniddal mechanokémiailag akiivalt &g
inteckaldlt Birdwood kaolinit mintik komplex analitikai vizsgilatéra iranyultak. Az elemzéshez a
kovetkezd analitikal midszerek keriittek alkalmazésra: rontgendiffraktometria, szimultin termoanalizis (-
TG-DTG-DTA) és Fourier-transzformacios infravords spektroszkopia. Réntgendiffraktometria segitségével
az expanzié mertéke hatdrozhaté meg. Termoanalitikai technikikkal az interkalicios komplex termikus
viselkedése tanuimanyozhaté. [nfravérss spekiroszkopia segitségével pedig a felitlet és a bedpiily reagens
kozolt kalakulé kotések szerkezewérsl kapunk informaciét, melynek segitségével a nanoszerkezetre

vonatkozéan pontosabb modellek 4llithatok fel.
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Szabad térfogatok kromatografiis téltetekben: ahogy a pozitronok latjak

Savoly Zoltan, I'V. évf. vegyész
ELTE TTK Kémiai Intézet, Analitikai Kémiai Tanszék

Témavezetbk: Dr. Siivegh Karely egyetemi docens
ELTE Analitikai Kémia Tanszék

Az elmalt hénapokban részt vehettem egy kutatdsban, mely harom kutatohely kozremiikadésével
jott 1étre. A munka sordn pdrusos polimer monolittomboket Allitottunk eld y-sugdrzdssal inicidlt
gydkds oldoszeres polimerizicioval, majd ezek szerkezetvizsgdlatar végeztik. A munka preparativ
részét Safrany Agnes &s Beiler Barbara, az MTA Izotépkutatd Intézet kutatéi végezigk, mig a
szerkezelvizsgilatot az ELTE Magkémiai Laboratdriumaban végeztem Stivegh Karoly témavezeté-
sével, pozifron-élettartam méréssel. A pozitronannihilacios mérések elvégzésénél és a spektrumok
kiértékelésénél Marek Tamds volt segitségemre a Kémiai Kutatokdzpontbal.

A pozitron és az elcktron egyik kotott Allapotdt, az orto-pozitroniumot (o-Ps) mira széles korben
alkalmazzak amorf anyagok szerkezetvizsgilatira. Erre az teszi alkalmassd a Ps-t, hogy révid, néhdny
nanoszekundumos élettartamat az anyagok szabadtérfogataiban t5lti, annihilicidjanak fizikai jellemzoi
pedig az 6t koriilvevd szabadtérfogat méretétdl fliggenek. Polimerek esetében riaddsul kizvetlen
osszefilggést talaltak az atlagos {iregméret és a pozitronium élettartama kozott.

Mivel a vizsgalt monolittdmbok egyik {6 felbaszndlisi terillete a kromatografia, a pérusok
méreteloszlasan kival egyik legfontosabb tulajdonsiguk az ateresztOképességiik. Ezért a pozitronos
méréseket hagyorninyos atfolyisi sebesség mérésekkel egészitettiik ki.

Kiilonbdzé alkoholokbd! €s egyéb polaros oldészerckbdl (aceton, acetonitril, etil-zcetit, THF)
késziilt oldoszerelegyekben polimeriziltuk a dietilénglikol-dimetaktildt monomert, Az atfolydsi
sebesség mérésével megallapithatd volt, bogy a polimer végsd szerkezete minden clddszerelegy
esetében fligg az elegy Osszetételétdl. Az atfolyasi sebesség minden esetben maximumot mutatolt, ha
az alkoholt 20-30% mas olddszerrel higitottuk. 40%-os bhigitds f515tt az Atfolyasi sebesség nullara
csiikkent az Osszes vizsgalt oldoszerelepy esetében.

Ilyen elozmények utin kiilondsen meglepé volt, hogy a pozitronos mérések csak egyetlen esetben,
az acetonitril-alkohol keverékeknél mutattdk az firegméretek ndvekedését az acetonitril hatasara. Bar
ezeknél az elegyeknél a metil-, etil-, propil-alkoholok kiilénbsége is jol lathato volt, egyéb olddszerek
semmilyen hatissal nem voltak a monolittdmb pérusainak atlagos méretére. A szabadtérfogat
iiregeinek iflagos mérete €s a polimerben kialakuld pdrusrendszer atjarhatdsaga kozott tehat a legtobb
esetben semmiféle kapesolat nincs, bar az oldoszer dsszetétele erbsen befolyasolja az aljarhatésagot.

- - w metanal
E o3 == n o etnal %0 ®  Acetonitrl - metanct
E A Z-peapanct A& Acstonitr - stenl
E‘; PEey. @  Acercnitrl - propan-2-ol
2 2200
£ o L] &
= - L] E
T om " E
] a4 a E 2100
z m a £
[3 n_ts. o [+] 4
& o
= a ° b3
5 e o = & 2o
E P e
oesd 4 2
- 1=
H ) » B a0 E @

acetonilikkoncentréicié Af.%

koncenlracid /if.%

1 dbra: Baloldalt az difolydsi sebesség, jobboldalt a pozitrénium-élettariam viltozdsa Idthaté
a kilonbozd alkoholokhoz adagolt egyéh oldoszer koncenmtrdcidjanuk fiiggvényében. Az
dtlagos firegméret és a pérusok dtjarhatdsdga kizot nincs kdzvetlen kapesolal.
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Alternativ tizeléanyag tartalmé mintikbél nyert szénhidrogén frakcidk

szennyezbanyag tartalminak meghatirozasa ED XRF médszeriei

Szabé David Sandor Vegyészmémok BSc. 111
PE Méméki Kar

Témavezetik:  Angyal Andras (Phd hallgato)
PE Asvinyolaj- és Széntechnoldgiai Intézeti Tanszék
Miskolezi Norbert dr, {adjunkius)
PE Asvinyolaj- és Széntechno logiai Intézeti Tanszék

A vildg mianyag felhasznildsinak nivekedésével, egyre fontosabba valik, a mianyagokat is
tartalmazd  hulladékok feldolgozasa, belSlik értckesithetd termék eldallitisa. A hulladékok
jrahasznositasinak egyik lehetdsége a termikus krakkoldsuk, melynek sorin megfeleld Gsszetétel
mellett a szénhidrogén iparban hasznosithatd frakeidkat lehet nyermi. Az @jrahasznositdsi eljarasok
egyik legfibb nehézsége a mianyag hulladékok viltozd osszetéiele, ugyanis a feldolgozand6
alapanyag &sszetétele jelentdsen befolydsolja a termékek minfiségét. Elsésorban a feldolgozandé
hulladékokban levé adalék- és szinezbanyagok jelentenck problémdt, mert azok fém és egydh
szennyezfanyag tartalma megjelenik a termékekben,

TDK. munkim sorin kiilénbz6 mianyag hulladékok & tgynevezett alternativ tiizeldanyag (RDF)
termikus krakkoldsa sordn keletkezd termékek szennyezianyag tartalminak meghatarozasihoz
kerestem megfelel§ analitikai modszert. Megvizsgaltam, hogy milyen feltételeknek kell megfelelnie
egy ilyen celra alkalmazhatd analitikai médszernek. A termelés sordn nagyszimi minta & azokban
bbfele szennyezd jelenléte varhatd. Enmek megfelelden a szennyezd komponensek mennyiségi és
minbségi meghatirozisa gyors, illetve olyan analitikai modszert igényel, amely egyszerre 13bb
kemponens meghatdrozisit teszi lehetévé. A lehet8ségeket megvizsgilva vilasztdsom az energia-
diszperziv rontgen fluoreszeencia elvén miikads analitikira (ED XRF) esett.

Az altalam vizsgalt krakkolasi termékekben f8ként Zn, S, Ca, Fe szennyezés volt jelen, ezért
vizsgdlataimat € négy elemre szikitettem. Méréseimmel a médszer &s a késziildk alkalmassagat
vizsgiltam, minGségi meghatirozast végeztem egy adott krakkoldsi mintasorra, A krakkolisbol
szérmazod folyadék frakeidk fébb szenmyezdinek koncentriciSjat mértemn, chhez el kellett veégezni a
megfeleld elemekre vonatkozd kalibrélist, Ugy taldltam, hogy a mddszer alkalmazhatosaginak a
kalibraciok pontossiga, standard oldatok hitelessége, a mintik matrixanak sokfélesége, a megfeleld
olddszer megtaldlisa szab hatart.
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Lézerablacios induktiv csatolasi plazma timegspekirometrids modszer
kidolgezasa elemarinyok meghatarozasara perovszkit tipusu mdtrixban

Tarsoly Gergely, IIL évi. Kémia BSc
ELTE Természettudomnanyi Kar

Témavezettk: Prof. Dr. Zaray Gyula tanszékvezetd egyetent tandr
ELTE TTK Kémiai Intézet, Analitikai Kémiai Tanszék
Dr. Ovéri Mihay egyetemi adjunktus
ELTE TTK. Kémiat Intézet, Analitikai Kémiai Tanszék

A perovszkit tipusa kristdlyrdcsba rendezédd vegyes fémoxidok tanulminyozisa
napjainkban egyre népszeribb témdva valt az anyagtudoméinyban. Ezen anyagok ugyanis
kolosszalis magnetorezisztenciaval rendelkeznek. Ez azt jelenti, hogy az elektromos arammal
szemben tanusitett cllendllasuk a mdgneses tér valtozdsanak fuggvényében alakul, Ez a
tulajdonsag lehetdve teszi ezen anyagok felhasznaldsat a magneses adattarolok olvasdfejében.
Ezen kivill fontos felhaszndlasi terilete a perovszkit racsi ferriteknek a tiiezlSanyagceellak,
lévén és reverzibilis oxigén szorpeids-deszorpeids tulajdonsagokkal rendelkeznek.

Elonyss tulajdonsagaik miatt ezekkel a ferritekkel kapesolatban rengeteg kutatis zajlott a
kozelmiltban, €s zajlik ma is, vildgszerte. A lantan-stroncium-kobalt-ferritek (LSCF vagy
LSCFO) kiilonbozd fizikai tulajdonsagainak meghatdrozdsa az anyagtudomény fontos
teriilete.

Az clballitasukkal, & szerkezetlik vizsgdlataval is rengeteg helyen foglalkoznak, Ezért
fontos az analitikdjukkal is foglalkozni, hiszen a termék tisztasdgat, homogenitasat ellenbrizve
az cléallitasi folvamat hibdira is Ichet kovetkeztetni, ilictve fontos az dsszetétel minél
pontosabb ismerete, hogy a fizikai tulajdonsagok mérésekor az Gsszetételfiiggés minél jobh
kozelitéssel megallapithatd legyen.

A mi feladatunk a Pannon Egyetemen eléallitott, valtozé lantdn-stroncium aranyd LSCF
mintdk homogenitdsinak &s tisztasdginak ellendrzése volt, A tisztasig méréséhez megfeleld
érzékenységgel rendelkezd, lehetdleg multiclemes médszert kellett kivalasztani, mely a négy
fokomponensre ¢s azok leggyakrabban eléforduléd szennyezdire egyarant jol hasznalhatd, és
lehetdve teszi megfelelden kis mennyiségek analizisét a homogenitasvizsgalathoz.

Vilasztasunk az induktiv csatoldst plazma tomegspektrometriara (ICP-MS) esett, ugyanis
ez a multiclemes moédszer egyardnt alkalinas a mintdkban a fSkomponensek és a
nyomszennyezdk meghatrozasira, igen széles dinamikus tartomanya miatt és alacsony
meghatirozasi hatdrai miatt. A homogenitdsméréshez az ICP-MS-sel csatolhaté szilardminta
beviteli eszkdzként Iézerablaciés berendezést hasznéltunk, mivel ez a médszer megfeleld
térbeli felbontést tesz lehetdvé.

F&é célunknak azt tiztlik ki, hogy a mintasorozat darabjaiban valtozd konceatraciéban
eléforduld stroncinm mennyiségét, és ennek térbeli eloszldsat, valamint a lantan-stroncium
aranyt jol megadd LA-ICP-MS modszert fejlessziink ki.

58




ANALITIKAE KEMIA I, TAGOZAT

Ramap-mikrospektrometria alkalmazasa gyégyszertechnologiai

fejlesztésekben

Vajna Balazs, L. évi vegyészmémnok doktordns

BME Vegyészmérndki és Biomémiki Kar

Témavezetd:  Dr. Marosi Gyiirgy egyetemi tandr
BME Szerves Kémia ¢és Technologia Tanszék
Konzulens: Szabé Andris PhD hallgato

BME Szerves Kémia és Technolégia Tanszék

A gybgyszerkészitmények formildsa a gyégyszeripar egyik legfontosabb &s legdinamikusabban
fejl6db teriilete. A készitményfejlesztésre azonban — az alapanyaggyirtis egyre jobban szabdlyozott
technologidjaval ellentétben — a driga berendezések alkalmazdsa mellett viszonylag alacsony
szabélyozottsagi fok jellemzs.

Munkdm sorén a készitménygyartas technoldgiai lincinak szamos teriiletén megvizsgaltam, hogy a
jelenleg  alkalmazott vizsgdlati mddszereket kiegészitheti, 1l felvalthata-e a Raman-
mikrospektrometria  alkalmazasa, ami jol automatizilhatc modszer 1évén alkalmas lehet
folyamatszabdlyozis megvaldsitdsira is. Az dltalam vizsgalt valamennyi résztertileten (potimorfia
vizsgilata, granolalds, pelletkészités, tablettazis, bevonas) sikertilt kivilasztani, vagy kidolgozni olyan
mikrospektrometriai mddszert, amely sikerrel alkalmazhaté.

Dolgozatomban sorra ismertetem a modszer alkalmazisat a technologiai lane egymas kovets
lépéseiben. Egy hatéanyag amorf modosulatban torténd eltallitisakor vizsgiltam a termék
médosulatat & tisztasdgat, és az analizis hatékonységat az iparban jelenleg elfopadott médszerekkel
dsszehasonlitva. Hatdanyag hordozoanyagra torténd felvitele, tobb segédanyaggal egyiitt tirténd
granulildsa, illetve pellet bevonisa esetén kisérletet tettem a komponensek technologiatdl fiiggd
eloszldsanak meghatirozdsira. Ezutin 4ltalam készitett modelltablettikon vizsgdltam, hogy a
feliiletr§] felvett Raman-spektrumokbol alkotott térképek alapjan milyen eredményességgel
hatdrozhatd meg a kvantitativ dsszetétel & a gydrtasi technoldgia. Végil médszert dolgoztam ki
tablettdk  bevonat-rétegvastagsiginak meghatdrozdsira, & vizsgaltam, hogy a mdédszer
tovabbftjleszthetS-e gydriaskozi in-line ellenbrzéssé.

Munkammal igyekeztem hozzdjarulni azokhoz a kutatisokhoz, amelyek a gyogyszerformalas
kiiztes-és végiermekeinek ellendrzési és vizsgalati modszereit hivatottak tovibbfejleszteni, Az elért
eredmények azt igazoljdk, hogy a Raman-mikrospekirometria fonlos eszkoze lehet — 2 gybgyszeripar
egyik legfontosabb céljat képezd — teljes folyamatszabalyozasnak.
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Opioid peptidanalégok szintézise szerkezet-hatds osszefiigpések

vizsgalatara
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ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetfk:  Dr. Magyar Anna tudomanyos fmunkatérs
Szerves Kémia Tanszék, ELTE-MTA Peptidkémiai Kutatéesoport
Dr. Benyhe Sindor tudoményos tanicsado
MTA-8zBK Biokémiai Intézet, Szeged

Az opioid peptidek szerkezet-hatis dsszefiiggéseit mar kizel hisz éve intenziven kutatjak, mivel a
Hijdalomeérzet kialakulasdban, szablyozisiban jatszanak fontos szerepet. Az opioid receptorokat
tigandkoté képességiik alapjan hirom 5 esoportba osztjdk, ezek a p. a 8 és a x receptorok. Az apioid
receptorok csaladjaba soroljuk a nociceptin receptort is.

A forgalomban lévé gydgyszerek kozott egyre t6bb parcidlis receptor agonista hatoanyag talalhat,
A nociceptin parcidlis agonistija az Ac-RYYRIK-ol [1]. Szerin-protedz szubszirit- é enzimgatld
peptidek esetében bizonyos Lys = Arg szubsztiticiok hatékonyabb szédrmazékokat eredményeztek. A
biokémiai és famakoldgial vizsglatok azt mutattl, hogy az dltalam el&llitott Ac-RYYRIR -0l nagy
hatékonysagy, szelektiv parcilis agonista peptid a NOP-receptoron, JelentSs hatékonysig-novekedést
nem taldliunk a lizinolos peptidhez képest, ez utathat arra, hogy a ligand kotddésében a C-termindlis
bazikus oldallincdnak mindsége, illetve annak hidrogén-hid formalé képessége nem perdsntd a
hatékonysig szempontjabol.

Az opioid peptidek, gy az enkefalinok szerkezete (aminosav szinten) jol konzervalt az emldsokon
belal [2], de alacsonyabbrendfi gerincesek esetén mds analdgokat is taldltak. Azi tapasztaltuk, hogy az
dltalam szintetizalt hét természetes, ugyanakkor emlésskben nem talalhato, elongalt enkefalin-
szérmazék & opioid agonista. A szintézis sorin keletkezett és izolalt metionin oldalléncon oxidilddott
peptidek in vifro hatasvizsgalata sorén kidertilt, hogy a metionin oxidacidfa cstkkentette a peptidek
affinithsat & effekiivitisit receptor kitési tesztekben, illetve G-fehérje aktivacios mérésekben is. Ezért
ajardott reduktiv kdryezet alkalmazasa az in viro kisérletek sordn, irodalmi adatok nem taldlhatéak
erre vonatkozdan.

Munkim soran a szildrdfazis peptidszintézis médszerét alkalmaztan. Az aminosavszarmazdk és a
peptidek  tisztasigat RP-HPLC-vel, vékonyréteg-kromatografidval és  tomegspektrometriaval
ellenériztem.

[1] L. Kocsis et al. Regulatory Peptides, 122, 199-207 {2004)
[2] E. Bojnik et al. Neuroscience. 2008 Oct 10; ; 13977279
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Duchenne betegség tjfajta diagnosztikija

Czene Aniké, V. é&vi. klinikai kémikus

SZTE Természettudoméanyi és Informatikai Kar

Témavezetd: Dr. Gyuresik Béla, egyetemi adjunktus

SZTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

Duchenne-féle izomdiszirdfia izomsorvadassal 3ard betegség, amelyet anyai agon Srokdinek a fia
gvermekek. A betegség hatterében a disztrofin nevil fehérje hidnya 4ll, amelynek kévetkeztében az
izomsejtek fokozatosan elhzinak. Emiatt az izmok nagyobb erdkifejtésre nem alkalmasak. Mivel a
csipb- és medencei izmok a legérintettebbek, 10-12 éves korukra ezek a gyerckek jarasképtelenné
vilnak, A sziv-és égzdizmok érintettsége miatt nagy tabbségiik a huszas éveikel mar nem €li meg.

A betegség egyértelmil kimutatisa genetikai vizsgdlat alapjan torténik, amit multiplex PCR
(Polymerase Chain Reaction) eljdrdssal végeznek. Az esetck tibbségében a mmtdci6 egy vagy tobb
exon, hidgnyat jelenti. Bizonyos exonok torlddése a genetikai kod eltoldddsit eredményezi, korai stop
kodok 1étrejottével. Az igy termelddd fehérje funkeiojat nem képes ellatni. A fenti vizsgdlat alapjan
nem donthetd el egyértelmilien, hogy az anya hordozo-e, vagy sem. Ma ez csak bonyolult és driga
ehjarasokkal derithetd ki.

JYelenleg a Duchenne betegség gyGgyithatatlan. Tobbféle stratégia 1étezik az allapot fenntartisira,
vagy a betegség lefolyasanak lassitisara. Ilyen eljarasok az Ggynevezett mikrodisztrofin szervezetbe
juttatisa, vagy az olvasisi keret helyredllitisa antiszensz oligonukleotidok (AON) segitségével.
Mindkét esetben nem teljes hossziisigi, de funkcidképes diszirofint képes szintetizalni a sejt. Emellett
egy disztrofinhoz hasonlo fehérje, az utrofin, vagy Sssejt terdpia formdjaban izomrogenerald szatelit
sejtek bejuttatasa is lehetséges. E kezelések mindegyike folyamatos beavatkozist igényel, veszélyesek
&s koltségesek is.

Megoldast jelenthetne génterdpids eljgrasban az tgynevezett vink-ujj nukledzok alkalmazisa. Ezen
nukleizok a penomialis DNS hibahelyének (téréspont) kozelében képesek kettds szali hasitdst
végezni a s¢jt javitd mechanizmusét, a homoidg rekombindciGt aktivilva. Ez a mechanizmus egy €p
DNS mintat igényel, melynek két végén a megiévé DNS szekvencidval azonos szakaszok talathatok. E
homolégia révén a DNS minta z genomba integralodva visszadllitja az egészséges llapotot.

Ahhoz, hogy a fenti folyamal megvalosithatd legyen ismerniink kell a toréspont koriili
bézisszekvencidt az egyes paciensek DNS-8ben. Munkénk sorédn eljarast dolgoztmk ki ennek
meghatirozasira. Kisérieteink a toréspont meghatirozésa mellett egyértelml diagnosztikai eljdrdst

eredményeztek.
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Modellpeptid - viz kompiexek vizsgalata matrixizolicios IR és VCD
spekitroszkopidval
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Dr. Vass Elemér cgyetemi docens
ELTE TTK Kémiai Intézet, Szerves Kémiai Tanszék

Didkkori mynkémban két modellpeptid, az N—acetil-L-prolinamid (Ac-L-Pro-NH;) & az N—
acetil-N'-metil-L—alaninamid {Ac— ~Ala-NHMe) vizzel alkotott komplexeit vizsgdltam.
Rutatdcsoportunk kordbbi miétrixizolicios infravords (MIHIR) és mitrixizoldcios rezgési cirkularis
dikroizmus (MI-VCD) spekiroszkdpis vizsgilatai sorin mar felderitette a két modellvegyiitet
konformdciGs viszonyait. Ezek alapjdn az Ac-1-Pro-NH, monomernek egyetlen 6 konformere van, a
tyt Az Ac-1-Ala-NHMe monomernek két konformere, a Pum; € a v van jelen szamottevd
mennyiségben a matrixban. Exen konfomerek komplexképzidését vizsgiltam elméleti, és kisérleti
aton.

Az oldaibeli, majd mitrixizolicios VCD vizsgilatok soran az Ac-L Pro-NH.-ndl kétféle
térszetkeretii komplexet sikeriilt azonositani a spektrumban. Az egyik, Béa-val jeldlt komplexben a
vizmolekula két hidrogénkstéssel a modellpeptid C-termindlis karbonil- illetve amidcsoportjahoz
kapcsolodva egy hattagt gylirlis szerkezetet hoz létre. A misik, B9-val jelokt komplexben a
vizmolekula beékelddik a monomer C— és N— termindlis kdz6tti inteamolekutiris hidrogénkétésébe és
felbontva azt, egy kilenctagh gylriis szerkezetet hox létre.

Az Ac-1-Ala-NHMe-vel térténd vizsgalatok arra mutattak ra, hogy a szamitisok sordn kapott
hirom komplexbél az MI-IR, illetve MI-VCD mérdsek egybevetdsével két konformert lehetett
kimutatni. Az elsd, #9-cel jelolt komplexben a vizmolekula két hidrogénkétés kdalakitasaval egy
kilenctagl gyiirls szerkezetet hoz létre. A mésik, B7-tel jeldlt komplexben a vizmolekula ugyancsak
két hidrogénkotést alakit ki a modellpeptid C— és N—terminalisaval, egy héttagi gyiiriis szerkezetet
eredményezve. A szdmitisok sorén végeredményként kapott tovibbi komplexek jelenlétét nem
sikerilt minden keétséget kizdroan bizonyitani, tovabbi szimos jel arra utal, hogy a rendszerben
eléforduinak més, a szdmitdsok sordn eddig meg nem hatdrozott komplexek is.

Az ME-VCD vizsghlatok 1 modszernek szamitanak. Az igy végzett vizsgalatok kozil is az
elstként sikeriilt hidrogénkotéses komplex ME-VCD spekirumit felvenni. Kiilndsen érdekes, hogy a
komplexalodott akiralis vizmolekulihoz tartozd dtmenetek is megjelennek a VCD spektrumban. Ez az
Un. kiralitis transzfer jelenség, amikor s az akiralis molekula kiralisként viselkedik, azaz optikailag
aktivvi vilik kiralis komyezetben. A vizsgilatok sordn mindkét modellpeptid — viz komplex esetében
sikeriilt a kiralitas transzfer jelenségét kimutatni,
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Tumerellenes hatéanyagok iranyitett célbajutiatisa peptidekkel
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A tumoros meghetegedések vilagszerte a legfobb haldlozasi okok kizott szerepelnek. Sajnos nincs
egyetlen dltalinos gyogymod a tumoros megbetegedések kezelésére. Szamos terdpids madszer All ax
orvosok rendelkezésére &s tovabbi kezelési lehetdségek vannak még kutatasi fazisban.

Az iranyitott terdpia -amivel dolgozatomban foglalkoztam- manapsig a kutatisok rendkiviil aktiv
részét képeri, A teripia célja, hogy a hatdanyagot specifikusan a rikos sejtekbe juttassak. Eziltal
elkeriilhetd szamos mellékhatds, ami abbél adodik, hogy a gydgyszermolekuldk az egészsdes,
gyorsan 0sztddd sejteket is roncsoljak. E célbdl alkalmazhatunk olyan célbajuitaté molekuldkat (pl.
peptideket), amelyek specifikusan hozzékapcsolddnak olyan sejtfelszini receptorokhoz, amelyek
tumoros sejieken tilexpresszalddnak, Ilyen dgens lehet példéul a gonadotropin releasing hormon
(GnRH). A GnRH analégok tovabbi elénye, hogy Snmagukban is jelentds tumorndvekedést gatlo
hatassal rendelkeznek.

Munkém sordn kiilénbézd GnRH analég—drog komjugitumot aflitottam eld. A GuRH peptidek
elpallitasat szilardfazist peptidszintézissel végeztem. A molekulak tisztitasat (HPLC) €s azonositasat
(tmegspekirometria) kdvetben tdbbféle citosztatikus szert kapesoltam hozzijuk oldatban. Ilyen
citosztatikumként Vindolin széomazékot kapesoltam (Ac-D-Cpa-D-Trp-Ser-D-Lys(Gly-Leu-Phe-Gly-
Cys})-Asp-(Leu-Gln-Pro-D-Ala-NH;)-DEA} amidkétéssel, mig Daunorubicint konjugaltam Glp-His-
Trp-Ser-His-Asp-Trp-Lys(Aoa-Gly-Phe-Leu-Gly-Cys)-Pro-Gly-NH, peptidhez oxim-kétésen
keresztitl. Mivel korabban azt tapasztaliuk, hogy a GoRH dimerszarmazékok nagyobb
antiproliferdcios hatdst mutaipak, mint a monomerek, ezért a konjugatumok dimer szarmazdékait is
elkészitettem. Az eldallitott konjugdtumokat bioldgiai teszteknek vetettom ala: vizsgiltam azok
citosztatikus hatdsdt human emld karcindma, humén vastaghél karcinoma & human [eukémia
sejtvonalakon MTT-teszt segitségével. A kapott eredményeket OGsszehasonlitottam a szabad

hatoanyagok, illetve kordbban eléallitott analogok tumorellenes hatasaval.
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A gybgyszerkutatds egyik lepkoliségesebb &s  legnagyobb  idigényii tevékenysége a
gybgyszerjelolt vegyiiletek in vive kisérletes vizsgdlata, Az elmult két évtizedben a koltségek és a
ciklusidd redukilisa céljdbol megjelentek a napjainkban mar altalinosan alkalmazott nagy
ateresztdképességli (HIS) in viro vizsgilatok. A HTS in vire rendszerckbdl szirmazé adatok
rimutatva a szerkezel-hatisbeli dsszefligpésekre lehetfséget biztositanak az origindlis kutatis korai
tazisdban a gyogyszerjelsltek kivalasztisdhoz.

A korai fazish gydgyszerkutatis egyik lényeges feladat a potencialis gyogyszerjeloltek felszivodasi
wilajdonsiganak az elirejelzése. Erre j6 lehetiséget ad a Kansy és munkatirsai altal 1998-ban
kidolgozott HTS alapi lipidmembrén-permeabilitasi modellrendszer, a PAMPA (Parallel Artificial
Membrane Permeability Assay). A PAMPA modell feflesztésével & a sajdt  origindlis
gybdgyszerkutatasba val6 integralasdval 2005 6ta foglalkoznak a Richter Gedeon Nyrt. kutatasédn, Exzzel
a mddszerrel kapesolatos kutatdsokba kapesolddiam be 2007 tavaszin.

Vizsgilataink a vegytitetek bélben toriénd felszivodasinak, illetve a vér-agy gaton valé atjutdsanak
modellezéset céloztak meg. Kisérleteink eredményeképpen beallitottunk egy GI-PAMPA & egy BBB-
PAMPA modszert. Az ezekbdl kapott permeabilitasi értékek és in vivo farmakokinetikai adatok
kdzdttl szigmoidalis (ordlis felszivodas) és linedris (vér-agyeat (log BB)) illesztések segitségével
lebetdség van az in vitro PAMPA adatok alapjan becsitlt felszivédasi képességek megadasara,

Hasontdan mis HTS alapt vezérmolekula keresési utat kovetd gyogyszergyarhoz nekiink is egyik
{8 problémank a kivdlasztésra keriild vegyilletcsaladok relatfv rossz vizben {pufferben) vald
oldhatésiga. A rossz oldhatdség az 4ltalunk bedllitott GI- & BBB-PAMPA vizsgilatok
alkalmazhatdsagat is nagyban korlatozta. Fzért kisérletet tettiink a rosszal old6dé vegyiitetek mérésére
is alkalmas BBB-PAMPA rendszer bedllitdsara. Kisérleteinkben kidonbozd segédoldoszereket
(acetonitril, DMSQ) kiilonbtzé koncentricioban és kiilonbézd minta koncentraciokkal teszieltik a
BBB-PAMPA rendszerlinket. Sikeriilt beallitanunk egy olyan o] BBB-PAMPA rendszert, amely képes

eldrejelezni az iz vivo agyi penetraciéjat rossz ofdhatosagh gybgyszerjelolt vegylileteknek.
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TDK munkim soran kereskedelmi forgalomban lév, killonbdzé hidrolitikus aktivitdsokkal
rendelkezé  enzimkészitmények lignocelluldzt hidrolizdléd képességét vizsgiltam oSnéllban, és
egymissal kombinalva. A téma aktualitasat ax adja, hogy jelenleg is intenziv kutatasok folynak azzal a
céllal, hogy kevesebb enzim felhasznaldsdval, basonld konverzidt érjenek el a lignocelluldzok enzimes
hidrolizisekor. Ez azért is fontos, mert a hazinkban is nagy mennyiségben jelen lévo
lignocelluiézokbol torténd bioetanol eldallitisa koltséges folyamat. Ennck egyik f6 oka a felhasznalt
enzimek magas dra. A technologiit az is segitenc gazdasagilag hatékonyabbi tenni, ha az enzimes
hidrelizist sikeriilne tovabb javitani.

Kisérleteim soran hirom kereskedelmi enzimet, a Celluclast 1.5 L, a Novozym 188 és a

Pulpzyme HC termékeket vizsgaltam. Az adott enzimkészitmeény mindegyike jellemezhett egy fo
aktivitassal, igy a Celluclast 1.5 L-t tipikusan celluldz, a Novozym 188 B-glikoziddz, mig a Pulpzyme

HC xilaniz enzimnek tekinthetd. A vizsgalatok célja az volt, hogy a cellnlotitikus enzimrendszerrel
rendelkezd Celleclast 1.5 L hatékonysdgdt fokozzam a masik két kiegészitd enzimmel Az
citkisérletek és az enzimadagolast optimalizald kisérleteim alatt egy fajta szubsztratot alkalmaztam,
mely a Solka Floc 200, xilant is tartalmaz¢ elokezelt fenydpép volt. Az ezeket kovetd, dtfogobb
kisérletekben mér eitdl eltérd dsszetétell szubszirdton is vizsgiltam az enzimkeverékek hidrolitikus
képességét. A Solka Floc 200 melleit alkalmaztam még tiszta celluldznak tekinthetd AVOCEL és
ghzrobbantassal eldkezelt kukoricaszar mintdkat is. A hidrolizis nyomonkdvetésére meértem a mintak
redukdld cukor tartalmat, melyet egyes esetekben HPLC-vel végzett monoszacharid méréssel
egdszitettom ki, Kisérleteimet a Budapesti Miiszaki &5 Gazdasigtudoményi Egyetem Alkalmazott

Biotechnoldgia és Elelmiszertudoményi Tanszéken végeztem el
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Trombin genericié flusrimetrias kivetésére alkalmas szubsztratok
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Diagon Kft.

A Hinikai gyakorfatban a véralvadasi folyamatck egyensilydt alvadisi tesztekkel jellemzik (pl.
protrombinid§), ezek azonban nem adnak teljes képet a véralvadds kulcs enzime, a trombin
aktivitisinak valtozasirol a folyamat egésze sordn. Erre a célra szolgdl a trombin generacié (TG)
felvétele, mely a trombin felszabaduldsat koveti az idd fiiggvényében. A trombin generdcioban eddig
bhasznélatos kromogén és fluorogén szubszirtok nem rendelkeznek a trombin specificitdsat dontden
meghatarozd C-termindlis peptid résszel, {gy a szelektivitdsuk nem kielégits.

A munka célja, hogy RP-HPLC amalitike segitségével olyan teljes hosszOsdp peptid
szekvencia(ka)t taldljunk, mely(ek) a lehetd legszelektivebben reagil(nak} a trombinnal. A kapott
peptidgerinere intramolekutiris fluoreszcenciakioltashoz sziikséges csoportokat kapesolva szelektiv 8s
érzékeny szabszirdtot kaphatunk. A munka elsd lépése két lehetséges peptid szekvencia kivalasztisa
15bbszirds szekvenciaillesztés (mukltiple alignment) alkalmazasaval. A csak az N-terminalisukon
killénbézé (valin, illetve triptofan) peptideket mepszintetizaltatiuk, majd a peptidek (rombin
specificitisat aktivilt protrombin komplex koncentratummal (aPCC) teszteltik, Szamottevd
preferencia kifloubséget nem tapasztaltunk. fzy taviati céljainknak (intramolekularis fluoreszeencia
kioltas etvén m(ikodd szubsziraf) megfelelden a tovabbiakban a triptofinos véltozattal dolgoztunk.
Fibrinogén mentes, antikoaguldnsokat nem tartalmazd enzim rendszer, & PCC aktivdlasit kivetve
modefleztitk a trombin generdci6 prokoagulans szakaszit. A modellrendszerre] kapott eredmények
szerint a peptid szubszirat ,Jassabb” mint 2 hasonlé kromogén szubszitat, a lassibb miikodés a
trombin generdci6 szempontjabol kedvezd. A munka kovetkezd lépése a szubsziritok tesztelése
konkurens enzimekkel (faktor Xa, faktor VIIa), tovibba human vérplazman. A specificitisi teszick

utolsd lépéseként pedig egészséges és beteg vérmintakban mégjiik a trombin generdciot.
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A redukdiv aminalas vizsgalata neoglikoproteinek eléallitisa

céljdbol

Kith Karoly V. bioldgia-kfmyezettan
Debrecent Egyetem TEK TTK

Témavezet: Dr. Szurmiai Zoltin tudoményos fémunkatirs

DE Biokémiai Tanszék

Az oligoszacharidok haptének, de antigénként viselkednek, ha egy hidmolekula
segitségével makromolekularis hordozdhoz kapesoljuk &ket. Ennek egyik legegyszerlibb
méda a reduktiv aminalds. Azt vizsgiltam, hogy melyik monoszacharid a legjobb potencidlis
hidmolekula komplex szintetikus oligoszacharidok fehérjéhez katésére. D-glikdzt, D-
mannozt & D-galaktozt reagaliattam BSA-val (1-3) NaCNBH, felhasznilasaval. Az adott
koriilmények kozdtt nem neoglikoprotein képzddik, hanem egy polihidroxi-alkilezett

fehérje. A képzddott konjugatum csak a fehérjét és a hidmolekulat (spacert) tartalmazza.

H——0H HO~——H H— ol
Ho——H | ~— aliikéz Ho——H | —— npnndz HO——H | o milaktz
H——CH H—t—0H HO———H
H—f—on [P - ——on
CHOH CHOH H,OM
" L a u
1 2 3

A hexézok mennyiségének ndvelésével a fehérjéhez kotdtt hidmolekuldk szima is
nivekszik (MALDI-TOF). Ugy tinik, hogy oligoszacharidok fehérjéhez kapesolaséra
reduktiv aminilassal nem a D-glikéz a legjobb potencidlis hidmolekula. A D-mamdz jobb,
de a D-galaktéz mindkettdt feliilmilja. A mérési erecinények azt sugalljak, hogy maximalisan
60-70 spacer kapcsolhaté BSA-hoz.
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A fajspecifikus és evoliiciésan konzervalt szerkezeti elemek egyarint

befolyaseljak a TBC baktérium dUTPAzanak katalitikus hatékonysagat

Lopata Anna, . évf. biomémaki B.Sc.

BME, Vegyészmémoki és Biomérniki Kar

Témavezeték:  Dr. Toth Judit tudomanyos fmunkatars
Dr. Vértessy G. Beata tudomanyos tanacsadé
MTA SZBK Enzimologiai Intézet

A WHO 2006-0s adatai szerint a tuberkuldzis a vildgon a leghalilosabb betegség, ami évente kizel
2 millid aldozatot szed. A betegség kezelésére eddig hasznalt hatéanyagokra rezisztens torzsek
idtrejoite Gjfajta gyogyszerek kifejlesziésér teszi szitkségessé, amiben a biolGgiai alapkutatis
nélkiilézhetetlen.

Kutatocsoporiunk dltal behatdan tanulminyozott dUTPAz enzim alapvetd szerepet jatszik a DNS
mtegritisinak megdrzésében. A dUTP hidrolizisét kataiizalija dUMP-vé & piroloszfatta, ezzel
meghatdrozza a sejtbéi dUTP:dTTP ardnyt. A tberkulozist okozo Mycobacterium tuberculosis
¢letben maradisihoz valdszintieg elengedhetetlen a dUTPaz enzim miikodése, mivel a baktérium csak
a dUTPédz aktivitdst igényld metabolikus ttvonalon képes timint szintetizalni. Az irodalmi adatok
alapjan az enzim hidnyaban Gn. timinmentes sejthaldl lép fef, ezén a dUTPaz igéretes
gyogyszercélpont lehet a jovobeni antituberkulotikumok kifejlesztéséhez.

A Mycobacterium tuberculosis és a humén dUTPiz kozotti lilonbség, illetve a M rub.
dUTPéazénak a UTP kotésében fontos szerepet jatszo aminosavak feltérképezéschez az enzim C-
terminalis karjan t8bb mutdciét hoztam létre. A mutdus fehérjéket Escherichia coli sejtekben
expresszéltam, és affinitds kromatografidval tisztitottarn meg. Az enzimek aktivitdsdt radioaktiv dUTP
hidrolizissel és a reakcicban felszabaduld protonok pH-indikitoros kévetésével spekirofotométerben
mértem meg. Az enzim-szubsztrat komplex disszocidcids Alland6jat fluorimetridgs  titrilissal
hataroztam meg, amit az enzimbe bedpitett triptofin aminosav tett Iehetévé.

Az eredmények azt mutatjik, hogy a dUTP4z enzim C-terminalis karja alapvetd szerepet jatszik a
dUTP hidrolizisében. A kiilonboz6 mutdnsokndl 3-200-szoros aktivitascstkkenést detektaltam a vad
tipushoz képest. A disszocidcios allandok egy nagysigrendbeli nivekeddst mutattak a vad tipushoz
képest, ami az enzim-szubszirat kitéserdsség  csdlckenését Jelenti. Végiil egy, csak a
mikobaktériumokra jellemzd, és ezért szelektiven megtimadhaté felszini hurok enzimaktivitdst

befolyasolo hatasat is sikeriilt kimutatnom.
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A hasadé élesztd novekedési mintdzatinak statisztikai vizsgidlata

Monus Anna, V. évf. biomémék

BME Vegyészmérnoki és Biomérndki Kar

Témavezett:  Dr. Sveiczer Akos egyetemi docens

BME Alkalmazott Biotechnoldgia és Elelmiszertudomanyi Tanszék

Az élesztdk a huszadik szdzad elsd felében a sejtbicldgia szdmos terliletének modell
organizmusaiva valtak. A hasadé élesztdként is ismert Schizosaccharomyces pombe egyedi fiziologiai
tulajdonsigai miatt vonta magara a kutatok fipyelmét. A hengeres sejtek névekedése kizdrdlag a
végeken torténik, ezért a sejttérfogat ardnyos a sejthosszal. A hossz egy kommyedén mérhetd
paraméter, amelyb6l az is megallapithato, hogy a sejt a ciklus mely szakasziban tartdzkodik éppen. A
meghatirozott ngvekedési minthzatok tehdt a sejtek térfogatviltozasainak €s a sejtciklus egyes
eseményeinek kapcsolatat tarjak fel. Egy egyedi sejt ndvekedésének vizsgalatara a klasszikus eljards a
mikrofotografia, amely sordn egy termosztalt mikroszképban a  vizsgdlt sejtekrdl egyenld
idokdzinként fényképet készitiink, A fényképek elemzése késobb kivetitett diaként lehetséges.

Vitatott, hogy a sejteikles folvaman hogyan névekednek az egyes seitek. A szakirodalomban hirom
gyakran hasznalt modeil 1étezik: linearis, exponencidlis és bilinearis. Egy adott sejttipus esetében ki
lehet valasztani azt, amelyik a legjobban afkalmazhatd, Ennck clddntésére kvantitativ modell
szelekeios  kritériumok  hasznalata a  legjobb megoldis, mivel segitségiikkel kiilénboz6
paraméterszAmi modellek is dsszchasontithatdk. A kdzelmiltban két hasadd élesztd sejt novekedési
mintizatat djra elemezték, eldszor egy bilinedris modellt illesztettek a mért hossz adatokra, majd azt
egy exponencilis modellel hasonlitottak dssze, az emlitett kvantitativ modell szelekcids kritériumok
segitségével. A bilinearis modell mutatkozott jobbnalk, de egy statisztikailag is relevans konklizio
levondsahoz tébb sejt vizsgalatira van sziikség.

Exért a vizsgalatot tovabbi 120 sejtre terjesztetiem ki, 6 vad tipusiira és 60 weelA mutinsra. Az
Osszes sejtnél olvan modell szelekcios kritérimnok segitségével hataroztam meg a fegadekvatabb
modellt (a linedris, exponencidlis ill. bilinedris kozii}), amelyek a paraméterszimot is figyelembe
veszik. Altaldban a bilinedris modell t{inik a legadekvatabbnak, bar a kitlonbségek sok esetben kicsik.
Mind a 60 vad tipusi, mind a 60 wee/A mutans sejtbdl egy .atlagsejtet” is konstrualtam, amelyre
szintén elvégezten a fent emlitett analizist. Fredményeim szerint az Atlagsejt ndvekedését

egyértelmlien a bilinedris modell kzeliti meg a legjobban.
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A TCSb minifehérje szerkezetstabilizalé sohidjinak vizsgilata NIMR
spekiroszkpia segitségével

Rové Petra, V. évil vegyész
ELTE TTK Kémiai Intézet, Szerves Kémiai Tanszék

Témavezeti: Dy, Perczel Andris cgyetemi tanar
ELTE Szerves Kémiai Tanszék

A minifehérjék olyan makromolekuldk, ametyek gyakran 40, vagy még enndl is kevescbb
aminosavbdl épilnek fel. Segitséplikkel jobban megérthetdek a fehégje fel- és letekeredésének
fontosabb lépései, valamint tanulményozhatok kiilonhdzd szerkezetstabilizdlé hatdsok. Ide tartoznak a
hidrogén és séhidak, a hidrofdb vagy hidrofil kolcsonhatsok, valamint minden olyan interakeig,
amely a téralkat felvételében fontes lehet. Viégeredményben, ezen kilcsénhatdsok feltérképezdse
segitheti el6 a fehérjék racionalis megtervezését.

Munkdm sordn a TC5b, vagy mas néven Triptofan-kalitka minifehérje szerkezetstabilizalo sohidjat
tanulméinyozom. Ez a valaha tervezelt legkisebb fehérje — minddssze 20 aminosavbél 4l (NLYIQ
WLKDG GPSSG RPPPS) ~, amely kvézi fiziolégias koriilmények  kozott is harmadlagos
térszerkezettel rendelkezik [1]. Felépitésében egy o-hélix, egy 319-hélix és egy poliprokin 11 tipusa
hélix szervezédik a kozponti triptofan kiré. A kialakult szerkezet stabilizdlasiban emellett jelentés
szerep jut a D9 & R16 aminosavak kozt étesild séhidnak. A TCSb stabil, j6l meghatirozott
szerkezete egy racionlis fehérjetervezés kivetkezménye. Kiindulasi vegyiiletként Neidigh &s mis. a
Gila monster viperagyik egyik 39 aminosav hosszi fehérjéjét hasznaltik {exendin-4, EX4). A fehérje
szimos csonkitdsa és muticidja utdr is csak a D9-R16 séhid bedpitésével mdedk elérni azt, hogy a
minifehérje vizben is tdbb mint 95%-ban legyen feltekeredett.

A sohid tanulmanyozisa sorin modell vegyiletként a korabban Huddky és mis. alal optimalt
rendszert hasznilom. (TC5b_D9E) [2]. Ebben a muidnsban a séhid egyik karja egy metilén-csoporttal
meg lett hosszabbitva, minek kovetkeztében kedvezé hidrofh kélesonhatis alakalt ki a glutaminsav
oldallinca & a hidroféb mag kézott. Jelen munkdban azt vizsgalom, hogy milyen hatissal van a
szerkezet stabilitdsdra a beépitett mefilén-csoport helyének szisztematikus valtoztatdsa, illetve a séhid
egyik karjanak elimindlisa. A szerkezelben megmutatkozd valozisok nyomon kdvetését NMR.

spektroszkopidval végzem.

[1] Neidigh I. W., Fesinmeyer R. M., Andersen N. H., Nat. Struct. Biol, 9, 425-430, (2002)
f2] Huddky P., Stréner P., Farkas V., Varadi Gy., Téth G., Perczel A., Biochemistry, 47, 1007-1016,
(2008)
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Izoniazid antituberkalotikumot tartalmazé kenjugdtumok tervezése,

szintézise és in vitro biologiai aktivitisuk vizsgilata

Szabados Hajnalka, V. évf. vegyész

ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezettk:  Dr. Bisze Szilvia tudomanyos fémunkatars
MTA-ELTE Peptidkémiai Kutatocsoport
Hervati Kata tndomanyos segédmunkatars

MTA-ELTE Peptidkémiai Kxrtatécsoport

A wberlanlozist (tbe) okozd baktérium, a Mycobacterium tuberculosis intracelluldris kérokoze.
A betepség kezelésében alkalmazott antituberkulotikumok bejutasa a fertdzitt makrofigokba
clsdsorban  diffiziéval torténik, korlitozott mértékben. A kezelés soran szdmolni kell
meliékhatasaikkal, valamint gyors kivalasztddasukkal. A peptidtipusti hordozdk alkalmazisa
csokkentheti a teripids szerek mellékhatisait & lehetdsépet kindl a hatoanyagok szelektiv
bejuttatasira a fertézdtt makrofagokba. A dolgozatban Gssrefoglalt munka a terapiasan alkalmazott
izoniazid peptidtipusi hordozokhoz valé kémial komjugalasdt, exen j vegyiletek kémiai
jellemzését &s in vitro biologiai aktivitasit mutatja be.

Munkank soran hordozdként tuftsinszirmazékokat (GTKPRG (T6), [TKPKG], (T20)) és az M.
fuberculosis  immundominans 16 kDa  fehérjének  egy  T-sejt  epitdppepiidjét
("SEFAYGSFVRTVSLPV'™ (91-106)) valasztottunk. A peptideket szilirdfazisi szintézissel,
Fmoc/Bu vagy Boc/Bzl stratégiaval aflitottuk els. Eléllitottuk é jellemeztik az izoniazid
kapcsoldsdhoz sziksépes ,tavolsigtartd” (linker) egységet tartalmazé izoniazid szarmazékot (2-
(izonikotinoil-hidrazino)ecetsav) is, amelyet a peptidekhez konjugaltunk PyBOP/HOBt/DIEA
kapcsoloreagensek jelenlétében. A hordozdkat és az 1j izomiazid konjugtumokat kémiailag
jellemeztiik RP-HPLC, aminosavanalizis és tdmegspektrometria alkalmazasaval. Az (4j vegyiiletek
antitfuberkulotikus hatdsdt, minimalis inhibiciés koncentricié (MIC) értékének meghatirozasdt M
tuberculosis HaRv trzs szaszpenzion vizsgaltuk Sula félszintetikus, folyékony taptalajon.
Meghatdroziuk az 0j vegyiiletek citosztatikus hatdsit human hepatoma sejtvonalon (HepG2)
kolorimetrias tetrazélium (MTT) teszt alkalmazisdival. Kisérleteink bizonyitottdk, hogy a
konjugatumokban az izoniazid megérizte in vifro antituberkulotikus aktivitdsit és a vizsgalt

koncentricidkban a hordozdk, konjugdtumok nem mutattak citosztatikus hatast HepG2 sejteken.
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HIV proteaz inhibitor bicaktiv konformicidjinak szimitiasa
Antal Laszlo, V. évf. informatikus vegyész
ELTE TTK Kémiai Intézet, Szerves Kémia Tanszék

Témavezeték:  Dr. Farkas Oddn egyetemi docens
ELTE Szerves Kémia Tanszék
D, Kaldszi Adriin
ChemAxon Kft:

A gyogyszerkutatis teriiletén az utdbbi években egyre nagyobb jelentBsége van a
szamitdgeépek dftal szolgaltatolt eredményeknek. Ugyanis az Gj gyogyszerek kifejlesziésénck teljes
koltsége meghaladja a 800 millié USD-t, amely tartalmazza a kutatasi folyamat valamely szakaszéban
sikertelennek mindsitett gybgyszerjeldlt molekulak kiadasait is. A koltségek csdkkentése érdekéber a
gylgyszergyirak a fejlesztés lehetd legkordbbi szakaszaban ki akarjdk szini & nem megfeleld
vegytileteket. Jelentds id6- & kaltségosokkentés érhetd el, ha a kémiai szintézisek el virtudlis
sztirdvizsgilatokkal (virtual sereening, VS) kivdlaszthatok a leghatékonyabb gydgyszermolekulak.

Az elmilt évben végzett munkim sordn egy 4j QSAR eljardst teszteltem. Az IQSAR[1][2]
médszer egy kiiztes 1épés lenne a gydgyszerkutatis folyamataban, amely segitené az ij gyogyszerek
fejlesztésének kezdeti 1épéséher sziiksépes 3D farmakofor hipotézis felallitasat.

A teszt soran kerestem a szakirodalomban az eljirashoz megfeleld molekulakényvtarat.
(Flexibilis molekunlak, kitodési aktivitisérték ismert, a kotddésben részt vevé atomok, minden
molekuldban megegyezbek). Mivel nagyon speciilis tufajdonsagokkal rendelkezd molekuiatarat
igéniyel a rendszer, Igy csak kevés cikk feleft meg a kdvetelményeknek és nagy résziik 2-3 molekuldt
tartalmazott. A teszthalmaz kijeldlésénél végil HIV protedz inhibitor molekulakbol allé halmazra esett
a valasztisunk.[3]

Az IQSAR eljaras feltérképezte minden molekula konformdcids terét, majd megvizsgaltam,
hogy a kisérletileg meghatirozott kotsdé konforméacié adhat-e j6 korreldciot. A korrelacidk josigat
statisztikai mutatokkal, a Pearson-Féle korrelacids egyiitthatoval €s a keresztellendrzéssel ellendriztem.
A vizsgilatokbdl kideriilt, hogy a kereszteilendrzés nem ad megbizhaté adatokat, a molekulik
alacsony szama miatt, A Pearson-féle korrekicios egylitthato altal szolgaltatott adatok alapyan kideriilt,
hogy a modszer adhat jo eredményeket, viszont a. merev szerkezetll molekulakndl, amelyek induld
konformereinek szima alacsony, a varttél nagyon citérd viselkedést mutathatnak.

[1]Kaldszi A. Konformacids flexibiltas és 3D QSAR. ELTE Szerves Kémia Tanszék (dokiori
értekezés) 2007

[2] Manea, M_; Kalaszi, A.; Mezo, G.; Horvati, K.; Horvath, A.; Farkas, O.; Przybylski, M,; Hudecz,
F. Antibody recognition and conformational fiexibility of a plaque-specific [J-amyloid epitope
modulated by non-native peptide flanking regions. Jowrnal of Medical Chemistry 2007.

{31 Ettmayer, P., Billich, A., Hecht, P_, Rosenwirth, B., Gstach, H.: Paracyclophanes: A Novel Class
of Water-Soluble Inhibitors of H1V Proteinase. Journal of Medicinal Chemistry 3% (17), pp. 3291-
3299
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tiakalix[4]arén-tetraszulfonit — fenol komplexek stabilitisara

Bakonyi Sander, I1I. évf,, Kémia BSc

Pécsi Tudomanyegyetem, Természettudomanyi Kar

Témavezet: Dr. Kunsigi-Maté Sandor egyetemi docens
PTE, Altalinos és Fizikai Kémia Tanszék

Kitind komplexképzd sajatsigaik miatt a kalixarének mar hosszi ideje az érdeklddés
kozéppontjéban dllnak. Képesek kationokkal, anionokkal és semleges molekuldkkal is stabilis gazda-
vendég komplexeket 1étrchozni. Tanszékiinkin a kalixarének mint gazdamolekulik & kdrnyezeti-,
valamint biokémiai szempontbdl fontos aromés vendégmolekuldk kzott kialakuld kolcsonhatisokat
tamulmanyozzak {1 Ehheg kapcsolédéan  a  p-krezol  vizrezgéseinek, majd a
tizkalix[4]aréntetraszulfonat fenollal alkotott komplexének vizsgalata tortént. B vizsgalatok sorén a
van't Hoff egyenlettdl eliérésck mutatkoztak, ezek felvetettdk a  konformacidva ltozisok
himérsékletfiiggésének elméleti kémiai tanulminyozdsit. Ezért a p-krezolnak - mint egyes
kalixarének &pit6 szegmense - rezgéseinek tanulményozsa utdn a tiakalix[4]arén-tetraszulfondt
kiilonboz6 protonalisagi fokdnak hémérsekletfitpgését vizsgiltuk. A konformdcié analizis mdr igen
szlik hémérsékleti tarfomdnyban jelentds viltozasokat mutat a tiakalix[4Jarén-tetraszulfonat két-keét
szemben 1évd pgylriiparjanak  hajlisszégeiben, Szimulicidinkban 2  molekuldt keétszeresen,
hiromszorosan € négyszercsen protonalt Allapotban tanulményoztuk vikuumban & vizben. Arra
volunk kivincsiak, hogy a szemben 1év6, azonos iltést hordozd gyliritk milyen mértékben
tavolodnak el egymastol és ennek hatdsara a molekula milyen konformacibviltozdsi szenved, Az
erbiér ¢€s szemiempirikus AM1 mddszerekkel szamitott eredményeink koziil utobbiak a Kkisérleti
adatokkal tsszhangban voltak. Vizsgilataink segithetnek a komplexek stabilitisinak mérésében & a
kisérleti adatok kiértékelésében.

[1Kunsagi-M.,8..Cs6k, Zs.; Tuzi, A.;Kolldr, L. J Phys. Chem.B 112,11743-11749 (2008).
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Molekulak energidjanak particionalasa a kiterjesztett viridl tétel alapjan

Barna Déra, V. évf. vegyész

SZTE Természettudomanyi és Informatikai Kar

Témavezetlk: Dr. Tasi Gyula egyetemi docens

SZTE Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai Tanszék

A jeten dolgozat egy olyan energia-dekompozicids médszert mutat be, amelynek segitségével
molekuldk teljes energidja egzakt médon felbonthatd egy- és kétatomos energia-hozzdjarulisok
dsszegére [13. A tefjes energia felbontasdnak alapjat a wviridl tétel Altaldnos hullamfliggvényre
alkalmazhatd, a Born-Oppenheimer kozelitésen beliil érvényes kiterjesztett formaja keépezi [2]. A
szamitasokat néhany kivalasztolt molekula potencidlis energiafeliletének staciondrius pontjéra
végeztiik agy, hogy az egyelektronos bazisfliggvényeket mindvégig az atomokon centraltuk. Minden
molekulara Hartree-Fock € masodrendi Moller-Plesset elméleti szinten is végrehajtotiuk az
energiaparticiondldst. A kiterjesztett virial tétel sepitségével nyert keétatomos energiatagokat
részlegesen tjrafelosziva az egyedi atomok kozdtt olyan 0j keétatomos energiajarul¢kokhoz jutottunk,
amelyek ériéke mar a kémial kétések energidjinak nagysagrendjébe esik. A misodrendii Maller-
Plesset perturbicios szinten meghatérozott transzformalt kétatomos energidk mér arra is felhasz-
nilhatok, hogy velitk kémiai kitések erdsségét jellemezzik.

A dolgozat elkészitése sordn analizaltuk az dltalunk kivilasziott molekuldkra kapolt egy- és
kétatomnos energiajarulékokat, illetve, hogy milyen kulonbségek vannak a kétféle elméleti szinten
nyert eredmények kozott. Ezek a kiilonbségek kapcsolatba voltak hozhatdk az altalunk hasznalt — és
mésok dltal is gyakran alkalmazott — kvantumkémiaj bazis paraméterezésének a josdgaval, A sajat
credményeinket Ssszehasonlitotiuk més szerzok altal koézolt adatokkal, valamint kisérleti kotés-
disszociacids energidkkal. Az Osszehasonlitds eredménye is alitdmasziotta azt, hogy az energia-
dekompozicids médszeriink alkalmazhatd kovalens kémiai kotések erdsségének a jellemzésére.

A kiterjesztett viridl tételt tovabba arra is felhasznaltuk, hopy segitségével jellemezziik az 4ltalunk
hasznélt kvantumkémial bazis mindségét: meghataroztuk, hogy melyek azok a bizisfiggvények,
amelyeknek nem megfelelen optimaliziltak a paraméterei.

[1]1 G. Tasi, D. Barna, Int. S Quant. Chem., megjelenés alatt (2008)
[2] G. Tasi, I. Mayer, Chemical Physics Letters 449 (2007) 221.

76




ELMELETI KEMIA TAGOZAT

Jahn-Teler aktiv trimerek elméleti vizsgalata
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ELTE TTK Kémiai Intézet, Szervetlen Kémia Tanszék

Témavezet6: Dr. Tarczay Gybrgy egyetemi adjunktus
ELTE TTK Kémiai Intézet, Szervetlen Kémia Tanszék

A természetben fontos szerepet jatszik a molekulik potencidlis energia fetijleteinek
konikus (kipos) metszése. Ennek egyik ismert példdja az adenozin molekula elsd achany
fehitletének metszése. Az adenozin molekula UV gerjesztés utdn, koénikus metszéseken
keresztiil kevesebb, mint 1 ps alatt visszaall az elektron-alapéllapotdba. Konikus metszések
nélkdl ez az ¢rték nagysagrendekkel nagyobb lenne, ami a molekula UV degradiciojat
eredményezné. Elgondolasok szerint ennck a folyamatnak elengedhetetlen szerepe volt abban,
hogy ez a molekula fennmaradhatott és informaciot hordozhatott, hiszen a kémiai evolici6
sorén még nem védte dzonréteg a Foldet az UV sugdrzastol,

A kénikus metszéseket mind kisérleti viton spektroszképiaval, mind elméleti szémitasokkal
tanylmanyozhatjuk. Az elméleti modellek pontossiganak teszteléséhez azonban érdemes az
adenozinndl kisebb és egyszertibb molckulakat valasztani, melyeknél szintén fellép a kénikus
metszés. A konikus metszések egy speciilis esete a ,Jahn-Teller feliilet” (lasd alabbi abra),
Hyenkor a metszés a molekula szimmetrikus geometridjandl talalhato,

Dolgozatom téméja a Li3 &s Na3 trimerek degeneralt elektron-alapallapotihoz tartozéd
vibronikus energiaszintek vizsgalata ab initio szamitasokkal, Az cnergiaszintek szamitdsakor
a vibronikus csatolist (Jahn-Teller torzulist) egy egyszerli modell segitségével vettem
figyelembe, amelyben a rezgések anharmonicitisat, illetve a nem Jahn-Teller akiiv
rezgésekkel valé csatoldst elhanyagoltam. A  vibronikus energiaszintek szAmitdsihoz
szilkséges adatokat kiilonféle szintii elektronszerkezeti szamitdsbol nyertem. Vizsgaltam azt,
hegy hogyan figgnek az energiaszintek az elekironkorrelécié fipyelembevételének szimtjétdL,
azaz az elekironszerkezeti szémitdsi modszertdl (Hartree-Fock (HF,SCF), Many Body
Perturbation Theory (MBPT, konkrétan: MP2), és a coupled cluster (CC: CCSD, CCSI(T),
CCSDT)), illetve a bazis méretétsl (aug-cc-pVDZ, aug-cc-pVTZ, aug-cc-pVQZ).
Mindezeken t0l szdmitisi eredményeimet irodalombél ismert mérési eredményekkel is
dsszehasonlitottam, hogy lassuk, hogy az egyre pontosabb szdmitésaim valéban tartanak-e a
mert értékekhez.

Egy Jahn-Teller  akriv
molekula  potencidlenergia
felletének  haromdimenzids
képc a  Kkénikus pont
kozelében.
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Jahn-Teller effektus révid szén nznocsivekben
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ELTE TTK. Fizikai Kémiai Tanszék

A dolgozatban a szén nanocsévek ionizalt és gerjesztett allapotaiban fellépd Jahn-Teller
effektust vizsgaljuk. Az effektus szempontjibsl a cikkcakk és a karosszék nanocsovek az
érdekesebbek, igy fOként ezeket tanulmanyozzuk.

Elstként ab initio szinten végziink szimitdsokat két rovid, iomzalt "nanocsédarabra”, majd
a kapott torzuldsi energiikat osszehasonlitjuk a fullerének esetében rendelkezésre dllo
irodahmi adatokkal.

Ezutan Hiickel-kdzelitésben, a Longuet-Higgins-Salem modellt hasznalva a tormuldsi
energia hosszfiggését vizsgaljuk, egyre tdbb clemi cellabdl 46 cstveket tanulmanyozva, A
fulierénekkel valé tovabbi 8sszehasonlitas céljdbol ez utdobbi maodszerrel ciklikus hatarfeltétel
mellett is végzink szamitasokat.

LHS-modeflben a karosszék nanocsivek ionjait is vizsgaljuk, mind a torzuldsi energiak
nagysaga, mind czek hosszfiggésének szempontjabdl, majd feltarjuk a cikkeakk csévektdl
vald eltérd viselkedés lehetséges okait.

Mindkét nanocs6tipusndl tanulmanyozzuk, hogy az effektus miként nyilvanul meg a
kotések torzuldsaban, ezutan igazoljuk a kirdlis cstvek Jahn-Teller maktivitasat.

Vizsgalataink kiterjednek  a  kildnbdzd nanocsovek gerjesztett  allapotaira s,
hasonlésagokat és eltéréseket keresve az ionizdciétol. Ebben az esetben is cikkcakk és
karosszék csoveket tanulméanyozunk, LHS-moédszert alkalmazva, egyszeres gerjesztéseket
végezve a HOMO és LUMO komyéki palyakon.

A dolgozat végén isszegezzilk az elért eredmeényeket.
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A CH;00H + OH reakcié kinetikdjanak elméieti vizsgilata
Kosztyu Rébert, V. évf informatikus vegyész
ELTE Természettudomdnyi Kar

Témavezetd: Dr. Lendvay Gybray tudomanyos tandcsadd
MTA Kémiai Kutatokzpont, Szerkezeti Kémiai Intézet, Elméleti Kémiai Osztily

A légkorben jelentés a szerves hidroperoxidok, kiilonésen a CHO0EH koncentricidja. Mint a t5bbi
szerves moleknlinak, Ggy a metil-hidroperoxiduak is, a legfontosabb reakcioja a légkdrben az OH
gyOkkel lejétsz6dd H-atom lehasités. A dolgozatban bemurtatott kntatisok célja, hogy elméleti kémiai
mébdszerekkel megvizsgiliam a CH;O0H + OH reakeld sebességi egylitthatéjst és az azt meghatarozd
tényezoket.

Ab initio szimitdsokat &5 részletes kinetikai analizist végeztem a reakcid kinetikijanak
felderitésére. A potencidlfeliilet vizsgdlata alapidn megalapitottam, hogy a reakcid 2 csatomnis,
komplexképzddéssel jard bimolekulis, exoterm reakeié.

CH;00H + OH — CH00+HO (1)
CH:00H + GH — CHO00H+TLO (2)

Mind a reakidns, mind a termék molekuldk kozotti van der Waals komplexképzédés figyelhetd
meg. A két csatoma potencidlgdtidnak magassiga nagyon kiszel van a reaktansok energiaszintjé¢hez. A
két csatorna kozll, a teljes bazisra extrapoldlt legpontosabb ab initio szinten, a CH;O00 gyok
keépzbdéscher vezetd csatorna potencislgatia ~2,8 kimol, mintegy 2 kNmol-al alacsonyabb, mint a
CHO0H gydk képzbdéséhez vezetd csatornié, Ez a kiilonbség fontos kinetikai eredmeényt hordozz
magaba.

A vezér-egyenlet megoldisibol megallapitotiam, hogy az eligazisi arany fligg a nyomastol és
homerseklettdl. A jelenlegi ab initio eredmények alapjin tilbecsiljiik a CH300 képzidés fontossagat
a kisérlethez képest. Eféfordulhat, hogy a DFT médszerrel kapott energidk kézelebb allnak a
valosaghoz.
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Az ICNG cikioaddiciés reakcidinak vizsgitata
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Témavezetd: Dr, Pasinszki Tibor egyetemi docens

ELTE TTK Kémiai Intézet, Szervetlen Kémia Tangzék

A nitril-oxidok igen fontos vegyiiletel, melyeket széles kbrben haszndlnak a szerves kémidban
cikloaddiciés reakciokban, kiilonféle heterociklusos vegyiiletek eldallitisira Ezek kozdtt szdmos
bioldgiailag aktiv anyag is van. A szervetlen halogén szarmazékok ugyancsak fontos vegyiletek ebbdl
a szempontbdl, de mindeddig csak a CICNO é BrCNO elgallitasa ¢s felhasznalisa ismert. Az FCNO
ismeretlen, az ICNO-rél pedig igen keveset tudunk. Munkdm sordn célom az volt, hogy elméleti
kémiai modszerek felhasznalasaval informaciot szerczzek az ICNO  felhasznalhatosagardl
cikloaddicids rekciokban. Az ICNO nitrilekkel és efinekkel valé reakcioit vizsgaltam, melyek
alaptipusai a nitril-oxidok cikloaddicios reakcidinak. E mellett az ICNO dimerizicidjaval is
foglalkoztam, ami egy tipikus mellékreakeid a nitril-oxidok felhaszndlasa soran. Célom a reakcidk
mechanizousinak és energetikdjanak, valamint izomer vegyiletek keletkezése esetén a reakeio
szelektivitasanak vizsgalata volt. A vizsgilt reakciékat az atabbi dbran foglaltam Gssze, Célom volt
tovabbd ezen modellreakcidk preparativ kémiai vizsgélata, melyek koziil a TDK dolgozatban az ICNO

dimerizaciojat ismertettem.

{ Me FUrR P o] SP2
Y 1 1 1 |
¢ N/
K] 3 ICNO £C
S ouz HCCH N C.
(s} [t '~ H
MeCN ICN OA1
N 0 __Rcer
c—n oM R=-COOMe
! PhCN L cooMe
N
o Me orz oPt oAz ﬂ,c_c“
N G
1\ Ph |\ S COOMe
-G C—N
4N Nt
N
\o/ \0/ Ph

80




ELMELETI KEMIA TAGOZAT

A formaldehid ab initio termokémidja
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A kémiai anyagok termokémiai telajdonsdgai kulcsfontossagh szerepet jatszanak a technologiai
folyamatok tervezésében, illetve az anyagok kémiai viselkedésének megértésében. Laboratériumban
kisérleti eszkdzdkkel sok termokémiai adat meghatirozhaté elegendden nagy pentossaggal. A kisérleti
eredmények nagy adatbizisokban tablizatosan elérhetéek, bar ezekben gyakran eléfordulnak mérési
pontatlansigbol eredd hibak és hidnyossagok egyarant. Tlyen adatbazisok példéul a NIST-JANAF
Termokémiai Thblizatok vagy a jelenleg is intenziv fejlesziés alatt &ll6 Aktiv Termokémiai
Tablazatok (ATcT).

Az elmilt két évtizedben a kisérleti termokémiai modszerck mellett az elméleti kémiai ab inifio
modellek is folyamatosan fejlddiek és nemesak elérték, de meg is haladték a kitlizote céli: a kémiai
pontossagot. A modellekkel egyrészi lehetdségiink van reprodukilni a draga kisérleti meéréseket,
masrészt lanulmanyozhatunk olyan rendszereket, amelyek valamilyen oknal fogva laboratoriumban
nehezen vagy egyiltatin nem kezelhettek. Ilyenek példdul a szabadgyokok vagy a kémiai reakciok
soran képzodd tmeneti komplexumok,

Munkésm sordn a HEAT (High accuracy extrapolated b initio thermochemistry) termokémiai
modellt kévetve meghatdroztam a formaldehid teljes energidjat, beleérive az elektronkorrelicis, a
relativisztikug  effektusok é a diagondlis Born-Oppenhcimer korrekcié hozzajarulisit is. A
formaldehidet alkotd szén-, oxigén- é hidrogénatom HEAT energisjanak ismeretében meghatéroztam
a rendszer teljes atomizécids energidjit, majd ebbol 2 0 K-re vonatkoztatott képzédési entalpidt kétféle
modon a Hess-tétel alapjan. A szdmitashoz felhasezndltam a formaldehid képzddési és atomizAcids
reakcidjat. A képzodési entalpia meghatarozasihoz sziikség volt az alkotd atomok pontos képzodési
entalpidjinak ismeretére. Ezeket az oxigén- & a hidrogénatomok eselén kiserletileg nagy pontossiggal
meghatdroztdk. A szénatom képzOdéshdjére vonatkozdan a kisérleti értékekben jelentds kiilonbségek
vannak. Ezért a szimitisokban nem ezeket hasznaltam fel, hanem a kordbban altalonk meghatirozott
értéket tovabb pontositva, a legjobb ab initic credménnyel megegyezd képrddésl entalpidval
szémoltam, A termikus korrekeidt elvégezve megkaptam a formaldehid képzodési entalpidjae 298.15
K-re vonatkoztatva is. A szimitott képzodési entalpidk kitlinden egyeznek Gurvich altal 1989-ben

kozdlt kisérteti eredmémnyel.
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Geometria-torzuldsok szén nanocséveken
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Megjelelésik ota nier csak szipeteldként tekintiink @ mianyagokra. A kizelmilt fokozott
érdeklidése  tulajdonsigaik széles skalajat drintetter a vezetd polimerek témajat a  szintézis
nehézségeitd]l az elektronszerkezeti tdrgyaldsig kimeritben vizsgdltik, Jol ismert a poliacetilén
példijan, hogy gerjesztett dllapothan mobilis kvizirészecskék — an. szoliton és antiszoliton pir -
jelenhetnek meg, Ez a kvazirészecske pér az alapallapoti poliacetilénhez képest néhdny kotéshossznyi
alterndlasi defektusban jelenik meg, Leegyszeriisitve két parositatlan elektron alkotta gydkparként
felfoghato fel.

A szén nanoszerkezetek egyediilallo mechanikai és elektromos tulajdonsdgaik miatt szintén a
tudomanyos figyelem kdzéppontjaban allnak, A szén nanocsdvek a poliacetilén szoros analogjaként
tekinthetdk. Szerkezetik gondolatban eldall poliacetilén szélak keresztiranyit szén-szén kapcsolasaval.
Mindkét rendszer delokalizalt O elektronrendszert tartalmaz. A gyakran alkalmazott Hiickel-modell
keretein beliil anyagi dsszetételitk is azonos, hiszen ebben a megkdzelitésben csak a szénvazat vesszitk
szamitasba.

A dolgozatban azt a kérdést vetjilk fel, hogy az alapdllapotban Sroklik-e a nanocsdvek a
poliacetilénen kimutatott kotéshossz alterndldst. Amennyiben ez a helyzet, a 16 kérdés, hogy szoliton
tipust alterndlési defektusok is 1étrejdhetnek-¢ nanocsdvekben. A poliacetilén muiatta sajatsigok a
Hiickel-elmélet kerelein beliil bizonyitotian kivaloan tirgyalhatok. Erre a célra alkabmas példiul a
Longuet--Higginstdl & Salemtdl szarmazé médszer. A modell kisérleti adatokra illesztett, rendkivil
egyszerfi Osszefiipgést feltételez a szén-szén kotések rendje & hossza kozott. Ezen Osszefiigpés
alkalmassd teszi a hatalmas nanocsdvek geometridjanak meghatarozdséra.

A modell, a georetria és az clektronsziniek megadésaval, képes az alternalasi és szoliton-
antiszoliton képzddési jelenség detektdlisira. A végesen hosszi csovekre végzett vizsgilataink nem
szolitonzkus geometria torzulast mutattak. Az eredeti kérdést ezért véges csovek tanmlminyozasival
nem tudtuk megvélaszolni. A nehézségek oka, hogy a szoliton-antiszoliton parképzddési jelenséget a
ktéshosszakat eltorzitd, a csdvégeken lokalizalt in. feliileti dllapotok elfedik. A nyilt végh csdvek
modelljén ezért fejleszteni kellett.

A zavard hatdsok kikiiszobolesére nanocstvek periodikussigat hasznaljuk ki. A nyilt végek
eltiintetése érdekében a csOveket végtelen hosszl, szabilyos kristalynak tekintjilk. A kristalyok
elektronrendszerének lefrasdban hasznalt szilardiestfizikai modszerrel - a savelmélettel - a felitleti
aftapotokat siker(ilt kikiiszobdlni, Az (j megkozelités segitségével megmutattuk, hogy — bar a
poliacetilénhez képest sokkal kisebb mértékben - a nanocsdvek egy csoportja is szoliton tipusit

torzulast mutat.
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Peptidnukieinsav oligomerek szerkezetének szamitogépes modellezése
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A peptid:-nukleinsav (PNS) molekuld egy szintetikus nukleotid analég, melyet az antiszensz
génterdpids eljarisokban & a molekuldris diagnosztikiban alkalmaznak. A PNS molekuliban két
fimketondlis egységet killonitink el: a cukorfoszfat gerincet kivélté, peptidkdiéseken keresztil
kapesolédd alaplancot, valamint a nukleobdzisokat tartalmazé oldallincokat. Munkdm sordin gy
médositott vizhoz kapesolt mesterséges nukleobazis két tautomerjének (1a €5 Ib dbra) viselkedését

vizsgaltam szamitégépes szimulacié keretében.
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1. dbra A vizsgilt PNS linc alapegysége a mikleobazis 7H (a) és OH (b) tautomer valtozatival

3, 5 és 7 egységet tartalmazo oligomerekbsl szimulalt anelifcis segitségével 1000 szerkezetet
generditam molekulamechanikai szamoldssal Megvizsgittam a nukleobazisok relativ elhelyezkedését
kvaternid egyiitthatok bevezetésével. A kapott adathatmazon wQuality Treshhold” klaszterezést
végeztem, melynek segitségével jellemzd szerkezeti elemeket kerester. Megallapitottarm, hogy a 9H
tautomer esetében kiatakul egy jellemzd térallas, amit egy bels hidrogénhid kités kialakulsaval lehet

magyarazni.

83




ELMELETI KEMIA TAGOZAT

Megbizhaté molekulaméretek van der Waals sugarak segitsépével?
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A molekulaalak & —méret alapvetd kvantumkémiai tnlajdonsagok, ismeretiik szamos folyamat
leirdsihoz  elengedhetetleniil szitkséges. Jo példa a naftalin  alkilszirmazeékainak elbablitasa
alakszelekily katalizissel HM és HY tipusi zeolitokon [1]. Munkdnk sordn azt vizsgaliuk, hogy a
kvantumkémiailag szamitott molekulaméret reprodukalhatd-e a van der Waals (vdw)-feliilet méretével
az atomi radivszok megfeleld valasztasa esetén.

A (.001 elekiron/bohr’ cutoff-érték mellett, MP2(full)/6-31G* szinten szamitott molekulaalak
(nivifelitlet) kiterjedését a |, koreé irhatd” minimdlis doboz dimenzidival jellemeztiik, A hidrogén vdw-
radiuszat a 2,6-DIPN kvantumkémiai méretére optimalizaltuk, amely tovdbbvihetnek bizonyult: a
tibbi vizsgilt naftalinszarmazék (IPN, DIPN, DTBN...) méretét is jol Jeirta az MP2(fully6-31G*
egyensilyi geometridkat alkal-mazva. Annak megitélésére, hogy a DIPN-izomerre optimalizilt vdw-
radiusz mas szerves molekulakra is alkalmazhaté-e, elsé lépésben a n-hexan-kenformerekre is
végrehaitolluk a vdw-szamitdsokat. Az eredmények a kvantumkémiai meéretekkel [1] j6 egyezdést
mutatnak. A hidrogénradiuszt t6bb cutoff értékre is optimalizattuk a 2,6-DIPN-nel.

Nemrégiben. kimutattak, hogy sok kvantumkémiai bazis aromas vegyfiletekre rossz eredmeényeket
szolgaltat: a planaris szerkezet altalaban elséfajil nyeregpontnak adodik [23. Ez a probléma tdbb
kézepes Pople-féle “split valence”-bizis esetén is fannéll, szemben a megfeleld méretd Dunning-féle
korrelacid-konzisztens bazisokkal [2]. Ennek megfelelden a cc-pVDZ Dunning-bazis segitségével is
meghatdroziuk a kérdéses molekulik egyensilyi geometridjat, kvantumkémiai alakjat-méreté,
tovabbd vdw-alaksat és méretét is. A szamitasok alapjan megallapithato, hogy a Pople-féle 6-31G*
bazis ezen hibdja a molekulaméretre, ill. —afakra nincs jelentds hatissal a kérdéses molekulak esetén.
[ (. Tasi, 1. Palinké, A. Molndr, 1. Hannus, THEOCHEM 666-667 (2003) 69.

[2] D. Moran, A.C. Simmonett, F.E. Leach IIT, W.I>. Allen, P.v.R. Schleyer, H.F. Schaefer 111, 1.
Am. Chem. Soc. 128 (2006) 9342.
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Hattagii gyiiriis karbének és szlilének stabilitisa és stabilizdlhatdsiga

Nyiri Kinga, 111 évf vegyészmémik

BME Vegyészmémiki és Biomérnski Kar

Témavezetd:  Dr. Veszprémi Tamds egyetemi tandr

BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék

Dolgozatomban a kdzelmihbar eldallitott, elsd stabil hattagn gyliris szililén kiilénleges
stabilitisdra kerestem magyardzatot. VizsgAlataim soran az eldgllitott szerkezetet modellezs a
molekulat izomerjeivel és a Denk-szililénnel (12-H) hasonlitottam Gssze. Tanulményoetam a vegyiilet
kinetikai stabilitisit és foglatkoztam a gyiirii szubsztituenseinek stabilitisra gyakorolt hatdsdval is. Az
analog karbéneket és germiléneket is hasonloképpen vizsgaltam.

A molekuldk tulajdonsagait a  siirliségfinkcional-elméleten alapulé B3LYP mddszerrel
szamitottam. Legfontosabb eredményeim a kdvetkezok.

1) Az el6allitott a szililénné] stabilabb az ttagu gyfirlis b izomer, emellett egy masik izomer (¢)

energidja is kizel esik az a-ra kapott €rtékhez (1.4bra).

HT ?‘H HN fNH HN\/S \/NH N N
BC C o — \_/
N AR HC==CH
g’ o HC==CH; HzC/C \mg
a ] [ 12-H
Labra

2} A molekulapalydk szerkezete és energidja alapjin a stabilitasdnak oka, hogy az elekirofil és
nukleofil timadisokra még az ellendlié 12-H-nil is kevéshé érzékeny. b-ben a butadién konjugicidja
nem marad meg, a gylirlibeli kettdskotés egy aromas rendszer része lesz,

3) Az izodezmikus reakcidk encrgifi alapjin, az a & ¢ molekuldk stabilitisa a kisebb
gylirlifeszifltség miatt kzeliti meg az aromés 12-H stabilitdsit.

4) Az izodezmikus reakciok energidi, a kotés indexek & a NICS éridkek alapjan b-ben a Denk
szililénéhez hasonlé mértékli az aromds stabilizacié; & viszont nem aromds - ezt igazolja az is, hogy a
v-helyzetii szubsztituensek csekély hatdssal vannak a stabilitdsara.

5) Az 1,2H-dtrendez0dés aktivaldsi energidi & reakciéhfi alapjan az a szerkezetlt karbének helyett

val6szinhleg a megfelels négyértéki szerkezetek allithatok els.
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Potenciilisenergia-feliiletek szamitisa m-elektron kdzelitésben

Zoboki Tamas, IV. évf. vegyész
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Témavezetdk: Dr. Surjin Péter-egyetemi tanar

ELTE, Fizikai Kémia Tanszék

A Laboratérivnmmkban folyé korabbi kutatisok soran két kiilonbdzé modellt fejlesztetiek ki, illetve
paramétereztek be a konjugdlt molekuldkon beliili és az ilyen molekuldk kdzotti kolesdnhatdsok
leirdsdra. Mindkét modell a Hiickel-kozelités kiterjesztésének tekinthets. Az egyik a Longnet-Higgins
-Salem medell, mely a rezonanciaintegralok kétéshosszfiiggéset targyalia, A masik az 1in
Intermolekularis Hiickel-modell, mely egymastdl tivol iévé 2p-palyak kozott is érielmez
rezonanciaintegralokat és a 2p,-palydk altal bezart szogeket is figyelembe veszi. A dolgozatban e két

kionbdzd modell egységesitésére tesziink kisérletet.

A modell 15bb numerikus paramétert is tartalmaz, ezeket ab initio szinten elvégzelt szamitisok és
més fizikai meggondolasok alapjin allitjuk be. A kapott modell felhaszndlasaval kiszamoljuk
kiilsnbdzd molekuldris rendszerek potencidlis energiagitbéit. A kapoft eredmények jol megegyeznek

azzal, amit a kémiai szemléletiink is diktal.
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Platina vizsgilata tiizeldanyag-celldk katalitikus folyamatainak

modellezéséhez

Berkes Balazs B., [V. évf. vegyész

ELTE TTK Kémiai Intézet, Fizikai Kémiai Tanszék

Témavezeté:  Dr. Inzelt Gyérgy egyetemi tanar
ELTE Fizikai Kémiai Tanszék

Mini lehetséges energiaitalakité rendszerek és energiaforrasok, a tiizeldanyag-cellak egyre na-
gyobb érdeklddést valtanak ki napjainkban. Ennek alapvetden ket oka van: kérnyezetvédelmi, azaz
nem szennyezd enmergiaforrdsok irdnti igény, valamint a hagyomanyos energishordozdk egyre
magasabb dra miati aggodalom. A HizelSanyag-cellik kozil, a polimer-elektrolit membrinos
(PEMFC) cellakban lezajld folyamatok jobb megértését tiztiik ki célul.

A PEMFC-k gyors ellenGrzésének & szabilyozisinak egyik kritikus pontja a platinakatalizdtor
pillanatnyi Allapotanak illetve stabilitAsinak ismerete.

A mikro- és nanoméretii katalizitorrészecskéken végbemend valtozdsok detektilisdhoz azonban
nagyon érzékeny moédszerckre van szitkség. A felitleti tomegvaltozds mérése példiul a végbemend ad-
szorpeids folyamatok felderitésére ad modot. Ityen kis mértékid tomegvaltozis megfigyeléséhez az e-
lekirokémiai kvarc kristily nanomérleg (EQCN) alkalmas &  hatékony eszkdz. Noha a
platinaelekirod/katalizator egy régota vizsgilt rendszer, az irodalomban sok ellentmondés taldlhato, ily
mddon az eddigi ismeretek alapjan megbizhatd modell felallitdsa és hasznalata nem lehetséges,

Elséként figyeltiink fel arra, hogy a szulfat-és hidrogénszulfat-ionok is, erdsen adszorbealdodnak a
platina feliiletén még negativ potencidlokon is.

A fényes platinira felvitt vékony Nafionréteg esetén nagyobb reakcidsebesség (aram) észlethett a
hidrogén oxidacidjakor, amit a filmben adszorbealddott hidrogénmek, illetve annak tulajdenithatunk,
hogy a kationszelekifv, protoncseréld membran meggatolja az anionok adszorpeidjat.

A platina még kénsavas kézegben is oldodik az oxidréteg redukcidja sordn, minek lehetséges
mechanizmusdt megadjuk. Ez eltér a Kloridtartalmi kézegben az oxidicié soran leirt platina-
klorokomplex képzOdési modjatdl. A jelenség felismerdse killondsen fontos a thzcldanyag-celldk
stabilis {izemelése szemponijabol, valamint figyelemmel kell lenni erre a folyamatra a cellat leird
egyenletek, szabalyozoé algoritmusok megalkotisdnal.

Az BQCN frekvenciagdrbe killonbizt szakaszainak derivélisaval eldallitolt figgveények vizspilata

segitik a folyamatok mibenlétének szemléltetését.
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Gyors kalcindlas hatdsa a nitrogénnet dépolt titin-dioxid fotokatalizstorok
aktivitasara
Cegléd Zsursanna, V. &vf kbmyezettudominy
SZTE Természettudomanyi és Informatikai Kar
Témavezetik: Dr. Mogyordsi Kiroly tudomdnyos munkatirs

Pap Zselt PhD haligai6
SZTE Szervetlen & Analitikai Kémiai Tanszék

Az ipari szennyvizek drtalmatlanitisa kémiai oxidicids modszerekdel hatékonyan Jehetséges, pl.:
oxidieid ézonnal, szuperkritikus vizes oxidacid, elektrokémia eljaras, fotokatalitilus oxiddcid stb. Az
oxiddcid hatisfoka nagyban novelhetd homogén- vagy heterogén fazist katalizitorok alkalmazasdval,
A heterogén fotokatalizis lényege, hogy a megfeleld hulldmhosszisagi fénnyel gerjesztett félvezetd
fotokatalizator feliletén kozvetlentl, vagy kozvetve szerves vegytiletek oxidalodnak. Megfeleld
koriilmények kozott a félvezetdk a napenergia kémiai energiava valé dtalakitdsdban, és a szerves
szennyezék hatékony lebontasaban is alkalmazhatoak.

Kisérleteinkben titin-dioxid alapa, nitrogénnel ddpolt fotokatalizitorokat dlfitotimk clé. Titan(IV)-
klortd, sosav, ecetsav & ammonia felhasznalisdval, szol-gél eljardsban készitett mintakbél, egy
specidlis - gyors felffitéses kalcinalasi technikaval dllftottunk ¢l fotokatalizitorokat. Tapasztalataink.
alapjin arra a kovetkeztetésre jutottunk, hogy a hagyoményos, tibb orén At tartd kalcinilis
szitkségtelen, sft egyenesen hatrinyos kovetkezmeényekkel is jarhat a minta aktivit4sdra nézve,

Kidolgoztunk egy olyan mddszert, amelyben a minta pyors felfiitésével és a kivalasztott
hémérsékleten kivitelezett rovid idejii kaleinildsival igyekszink megtaldlni  az  optimalis
kristdlyositdsi viszonyokat. A kalcindlis sordn az ammomium-sék boemlistermdkei nitrogénnel
dopeljak az amorf titan(IV)-oxid-hidroxidot a kristdlyosodas alatt. A kafcinalis sorén egy specidlis
fiitési programot alkalmaztunk, melyben kiilonbdzd fitési sebességll szakaszok kovették egymast. A
mintdk hokezelésének homérsékletét és idStartamét optimalizliuk, majd a fotokatalizitorok
aktivitdsat UV megviligiths mellett, fenol bomlisat mérve hatdroztuk meg. A fotokatalizitorok
akfivitisa megkozelitette a Degussa P25 fotokatalizétor aktivitasat, amely a legiobb szerves vegylilet
totokatalitikus lebontésara az egyik leghatékonyabb folokatalizator, A fotokatalizatorok Jjellemzésére
réntgendiffrakeids (XRD), elektronmikroszkopids (TEM, SEM), termoanalitikai (TG-DTA), diffiz
reflexiés (DRS) és rontgen-fotoelektron spektroszképiai (XPS) méréseket is végeztiink.

A tovabbi vizsgilatainkban a nitrogén-tartalom névelését & a lathato fénnyel torténd hatékonyabb

gerjeszthetbség elérését tiiztitk ki £ célul,
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Katalizator-hordozd szerepe tibbfali szén nanocsévek CCVD mébdszerrel

tirténd eldallitasabar
Csordas Tamds, [IL évf Vegyészmeérndk BSc

Pannon Egyetem Mérnoki Kar

Témavezetd:  Dr. Horvith Géza Intézet igazgatd
Pannon Egyetem Vegyipari Mitveleti Intézeti Tanszék

A szén nanocsvek a fullerének csalddjaba tartozd csOszerti nanoszerkezetek, amelyek egy grafit
sik feltekeredésébd] nyert tokéletes hengerekként képzelhettk el. Lehetnek egy- illetve tibbfaldak.
1991 -ben fedezték fel &ket, kivald mechanikai & elektromos tulajdonsdgaik alapjan szdmos terileten
igéretes 11j anyagnak bizomyultak. Ermek ellendre ma még csak kevés belyen alkalmazzak, mert még
nincs oles6, ipari kapacitisi technologia, ami a kiilonbozd felhaszodlasi teriileteknek megfeleld
tisztasdgl szén nanocsdvet szolgdltatna. FElGallitisukea haszndlt eddigi modszerek: 1ézeres
elpdrologtatds, clektromos ivkisiilés vagy szénhidrogének katalitikus bontdsa (CCVD, Catalytic
Chemical Vapour Deposition). Az elsd két mddszer nagy tisztasagh, de a CCVD-hez képest magas
hémérsekletil és kis termelékenységit.

Dolgozatomban tobbfald szén nanocsévek (MWCNTSs, Multi-Watled Carbon Nanotubes) CCVD
médszerrel torténd elballitasaval foglalkozom. Ez a modszer lehetdleg olesd szénhidrogének (etilén,
acetilén, xilol, toluoD) 1000°C alatti dehidrogénezését jelenti olyan speeialis katalizatoron, melyen
egyszerii karom vagy amorf szén helyett szén nanocsovek keletkeznek Katalizatorként altaliban
atmeneti fémeket (Fe, Co, Ni stb.) vagy fémparokat alkalmaznak oxid vagy szilikat jellegli hordozd
felidetére impregndlva.

A heterogén katalizis teriiletérSl mar jol ismert, hogy a lejatszodd reakciét déntéen befolyisolja a
fém részecske és a hordozé kolcstnhatdsa. A szén nanoesdvek ndvekedési mechanizeusinak
legelfogadoitabb elmélete szerint a nanocsd nivekedése korben maga elétt tolja a férowészecskét, ezért
gyenge kilestnhatasnak kell lennic a #m &s a hordozd kézbtt, kiilénben a fémrészecske nem mozdul
¢l a hordozérol.

Vizsgilataink sordn a Szegedi Tudomédnyegyetem Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai Tanszéke
dltal kifejlesztett katalizatort félizerni reaktorban teszteltik a laboratoriumi méretii alapkutatisok
szerint legigéretesebb hordozdkon. A termékmindséget transzmisszids elekironmikroszkoppal (TEM)
vizsgaltuk, meliyel meghatdrozhatd a keletkezett szén nanocsdvek atmérGje & hossza. Végil

megdllapitottuk, mely kataliztor-hordozd a legalkalmasabb ipari mennyiségdé MWCNT el6éllitasara.
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Nagy magnetit tartalma vezetd polimer nanokompozit el§allitisa és

jellemzése
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Témavezetok: Dr. Visy Csaba egyetemi tandr
Janiky Csaba PhD hallgaté
SzTE Fizikai Kémiai Tanszék

Az elmilt évtizedtdl kezdve egyre nagyobb érdeklfdést vonzanak az olyan Osszetett
anyagok, melyek valamelyik komponense a nane mérettartomanyba esik. Az ilyen
nanokompozitok rendelkeznek az alkoté anyagok tulajdonsigaival, st egyes esetekben fellép
szinergikus hatds is.

A 90-es évek kozepétdl kezdték vizsgilni vezetd polimerek szervetlen nanorészecskékkel
alkotott kompozitjait, melyek a nagy fajlagos vezetés mellett egyéb €lonyds tulajdonsdgokat
is mutatnak. Az irodalomban szdmos, fként polipirrol- és polianilin alapi magneses
kompozittal talilkozunk, azonban a politiofén-, illetve politiofén-szérmazékokat ilven célra
csak néhdny esetben hasznéltdk matrixként.

Tudoményos didkkéri munkim soran kilénbézd Gsszetételli magneses nanorészecske —
politiofén-ecetsav  kompozitokat dllitottunk  elb.  Fourier-transzforméciés  infravoris
spektroszképids (FT-IR) mérésekkel igazottuk, hogy a tiofén-ecetsav monomer kotddik a
magnetit részecskek feliiletén, igy egyéb segédanyag hasznalata nélkiil tudtuk a magnetit szolt
stabilizalni. Bzt kivetden a polimeriziciét vizmentes szerves kozegben (nitrobenzol),
magnetit nanorészecskék jelenlétében végeztik FeCl; oxidiloszer segitségével.

A kompozitok szerkezeténck és Osszetételének meghatirozdsira tontgendiffiakcios
(XRD}-, fotoakkusztikus infravords spektroszkopids (PAS-IR)- &s termogravimetrids (TGA)
méréseket végeztilnk, Vizsgilataink nemecsak igazoltdk a mégneses részecskék beépiilését,
hanem azt tapasztaltuk, hogy a polimerizilé kbzeg magnetit tartalminak nivekeddsével
valtoztathaté a beépiilt szervetlen anyag mennyisége is. A kapott eredmények lehetséget
nyijtanak magneses tulajdonsagl eletronvezetd polimerek kialakitasdra és esetleges jovibeli

atkalmazdsara.
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Spiralis szén nanecsovek CCVD szintézise

Fejes Dora, V. évf. Kérnyezettudomanyi
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Témavezetd; Dr. Hernadi Klara, egyctemi tanar
SZTE Alkalmazott €s Kornyezeti Kémiai Tanszék

Napjainkban a milszaki fejlédés egyik motorja az anyagiudomany. A nanomeéter méretil részecskék
viliganak egyik fontos szerepldi a szén nanocstvek. A fokozott érdeklGdést a nanocsdvek fgéretes
tulajdonsdgai indokoljak. Elészor is a nanocsd mechanikai tulajdonsagai azonosak vagy jobbak, mint a
dragakd "testvéré", a gyéminté. Emellett, elektromos fesziiltséget kapesolva a nanocsdvekre, ezek
kivald elektron-kibocsatoként viselkednek.

Azonban a szintézis soran nemcsak egyenes, Y-szerfien eligazd, hanem spiralis szén nmanocsd
szerkezetek is Eétrejshetnek. Ezekndl az 5-&s 7-szdgek bedpiilése generdlja a térbeli gbrbiiletet a
hatszdiges racsban.

Ma még nem tudjuk fgy irinyitani a reakcid soran a folyamatokat, hogy szelektiven spiralis, s a
kivansagunk szerint csavarodd - megfeleld helicitasi - cséveket alakitsunk ki

A spirdlis szén nanocsbvek olyan teritleteken nyerhetnek alkafmazist, mint a nanotépizar,
elektromigneses abszorberek, intelligens tapintd szenzorok [1], vagy rugalmas nanokompozit anyagok
kialakitdsa.

Munkim célja CVD mddszerrel torténd spivdlis szén nanocsovek el6allitisa, az alkalmas
katalizdtorok kifejlesztésével, és a szintézis feltételeinek optimalizalasaval.

Az eldallitott katalizitorok:
» Co, valamint Fe-Co atmeneti fémekkel egyiittesen allitottam eld katalizatorokat CaCQ; il
13X zeolit hordozd alkalmazdsaval golydsmalomban tdrténd drléssel
¥ Impregnalassal készitettem CaCQOs, 13X, ill. szilikagél hordozos Co katalizitorokat

Ezen feliil tovabbi amménia atmoszféras kezelést [2] is alkalmaztam egyes kivalasztott
katalizitorok esetében.

A kiprabilt katalizitorok tovibbi fejlesztéssel alkalmasak lehetnek nagyobb mennyiségl spirdlis
szén nanocsd eldallitisra,

[1] S. Motojima, X. Chen, S. Yang, M. Hasegawa, Diamond & Related Materials 13, 1989-1992,
(2004)

[2] K. Hemnadi, A. Fonseca, P. Piedigrosso, L.B. Nagy, D. Bernaerts, J. Riga, A. Lucas, Cofal Lett.
48,229, (1997)
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Trimetil-pniktogének (MesAs, Me;Sh, MesBi) fotoclektron-fotoion

keincidenciaspektroszképias vizsgalata

Hornung Balizs, V. évf vegyész
ELTE Természettudoményi Kar

Témavezetd: Dr, Sztiray Balint egyetemi adjunktus

ELTE Szervetlen és Altalinos Kémiai Tanszdk

A tizendtdik csoport — prikogének — alkil-vegyiiletei szédmos nagyjelentbségli ipari folyvamatban

vesznek részi: a tercier-aminokat mint vegyipari alapanyagokat alkalmazzdk, 2 tercier foszfinokat
elterjedten haszndljak ligandumokként fémorganikus katalizitorokban.
A trimetil-arzdn, trimetil-stiban és trimetil-bizmén ipari felhasznildsa az utobbi években egyre
novekszik. Mindhérom elterjedten hasznalt vegyiilet a kémiai réteglevalasztisban; segitségiikkel
viltozatos tulajdonsigl félvezetd rétegeket hoznak Iére, amelyeket a modern elekironika szamos
teriiletén hasznalnak, A trimetil-bizméanbél eruellett szupravezet® keramiat is készitenek. A fenti ipari
eljdrasok alapjat add kémiai reakcidk jobb tervezhetdsége érdekében fontos ¢ vegyliletek kémiai
tulajdonsagait a lechet legpontosabban megismerni.

A szakirodalomban trimetil-arzin, trimetil-stibin ¢és trimetil-bizmdn ion energetikai adataiban
rendkiviil nagy a bizonytalansdg, tovibba szimos ionizicids €s kotési energiit még nem hataroztak
meg.

Didkkdri munkim sordn  fotoelektron-fotoion  koincidencia spektroszkopia  segitségével
felderitettem, és az RRKM-elmélet alapjin jellemeztem e harom vegyiitet kis energidjn
fotodisszocidcids reakcidutjait, és meghatdroztam az ionos fém-—szén kotdsi energidkat. A mérési
eredmények kiértékeldséhez suiikséges adiabatikus ionizicids energidkat ultratbolya fotoelektron-

spekiroszkdpidval és elméleti szamitasokkal hatdroztam meg.
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Termodielektromos spektrométer, mint virtudlis miiszer készitése és

alkalmazasa

Ludanyi Andris, IT1. évf. vegyészmérnoki (BSc)
Pannon Egyetem, Mérnoki Kar

Témavezetik: dr. Molnar Ferenc, egyetemi adjunktus
Baczoni Andris, PhD) hallgato

Pannon Egyetem, Fizikai Kémia Intézeti Tanszék

A killonbdzd Osszetételd és kiildnbozd alappolimert (térhalésitot) tartalmazo festékekre egyedi,
jellemzd termodielekiromos spektrumot lehet kimérni. Ugyanakkor a kilonbdzd fizikai €5 kémiai
hatdsokra a polimerszerkezet kdrosodhat, ezaltal a mért spektrum is torzulni fog. A kdrosftd hatds

észleThett valtozast hoz 1étre a spekirumban.

A hémérséklet emelésével (adott frekvencidn) a relativ permittivitds bizonyos homérséklet
intervallumban 1épcsdszeriien novekszik, ami azzal magyardzhatd, hogy alacsony hémérsékicten az
adott szerkezetre jellemzd poldris csoportok be vannak fagyva csak elektron s atom polarizacio 16p
fel, majd a homérséklet novelésével az intermolekuldris kolesdnhatisok csokkennek, & ez
megkonnyiti a polaris molekuldk, csoportok tér iranyiba torténé orientacidjat. Bgyidejilleg azonban a
molekutik htmozgasanak energidja is ndvekszik, ami cstkkenti az orientaciot. A refaxacios effektus a

két hatds ereddjeként All 16,

Munkdm sorin vizsgdlom a festékek mechanikai és dielektromos tulajdonsigai kozotii
agszefiiggéseket. A killonbizd fizikai behatdsok kimérhetOségét, Ggymint UV sugirzdsnak,
hédregitésnek és egyéb degradicids hatisoknak kitett mintakat.

A vizsgalt mintak spektrumait mas elektrokémiai mddszerekkel értékelve egyedi adatbazist lehet
feldllitani a festékek kotéanyaganak azonositisdhoz.
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Szén nanocsére felvitt eziist katalizator készitése és jellemzése

Medgyesi Agnes, V. évf kérnyezettudomsnyi szak
SZTE Természettudomanyi és Informatikai Kar

TémavezetGk: Dr. Kénya Zoltdn egyetemi docens
Sapi Andras Ph.D. hailgatd
SZTE Alkalmazott és Kérnyezeti Kémiai Tanszék

A szén nanocsévek 3bb szempontbél is megfelenek Katalizitorhordozénak. Kizirdlag kovalens
kdtéssel kapesolodd szén atomokbdl allnak, és ennek kévetkeztében az elérhetd legellenillGbb szalak.
Rendkiviil rugalmasak, ¢ 90%ban meghajlithatéak szerkezeti valtozas nélkiil Masik fontos
jellemzéjtk a termilars stabilitisuk. Specialis adszorpeids tulajdonsdgokat mutatnak, ami foleg
sajatsagos morfolégidjuknak kiszonhets. Ezek metlett j6 elektromos vezetdképesseggel rendetkeznek
€s inertek.

Az eziist antibakteridlis hatésa a sajitos tulajdonsagaibdl adod specifikus reakeidfolyamatoknak
kaszonthetd. Az eziist 10”°g/I nagysigrendben oldédik vizben, ami mér toxikus a baktériumok szAmAra,
emellett 2z ezlist nanorészecskék méretiiknek kaszonhetden kézvetlen kilcsonbatdsba tudnak lépni a
baktériumokkal, amelyek atmérfje leginkabb 1 és 10 nm kozott van. Az eziist harom folyamat révén
inaktivilja a mikroorganizmusokat: 1. reakcidha lép a sejtmembrinnal, 2. kotést 1étesit a
mikeoorganizmus DNS-ével, ami gatolia a lecsavaroddst, 3. katalitikus oxiddcidval. Az eziist
nanorészecskék antibakteridlis hatdsa abban 4ll, hogy nagy fajlagos feliletik miatt megnovekedelt
kémiai aktivitast nmtatmak, Hatdsukra a bakiérium sejt karosodik, a sejtfal megséril, és exiist
nanorészecskék halmozodnak fel a s¢jtmembranban. Emiatt a membrin permedbilitisa nagymértékben
megns, ami a sejt haldlat eredményezi.

Mind a szén nanocsd katalizitorhordozdként térténé alkalmazasdban, mind az eziist vézfertitlenitd
szetként 1&rténd felhasznildsdban. eredményes vizsgdlatok sziilettek, exért mi azzal a kérdéssel
foglalkoztunk, hogy hogyan lehetne exek egyittes alkalmazisat lehetévé tenni.

Kihaszndltuk a szén nanocsé kedvezd tulajdonsigait (termikus, mechanikai, elekiromos,
adszorpeids) €s az eziist antibakterialis hatdsat,

Munkink soran olyan eziist/szén nanocsé nanokompozitot hoztunk létre, mely a viztisztitisban
alkalimazhaté. A mintikat transzmissziés elektronmikroszképidval (TEM), rontgendiffrakcidval

(XRD), illetve fenol lebontisi modell reakcioban vizsgaltuk.
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Tébbfald szén nanccstivek (MWNT) TiClLy, TiBr, prekurzor alkalmazisdvai

oy

eldallitott kompozitjainak vizsgilata

Németh Zoltan, V. évf. vegyész szakos hallgaté

SZTE Természettudomdnyi és Informatikai Kar

Témavezet6: Dr. Hernéddi Klira egyetemi tanir

SZTE TTIK Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai Tanszek

Az SZTE Alkalmazott és Komyezeti Kémiai Tanszékének laboratdrimmaiban mar korabban is
kiterjedt kutatdsok folytak kilonbozd dsszetételll, szén nanocsovekkel kialakitott kompozitok
elallitisira, & tulajdonsdgaik vizsgilatira. A kompozitok szalersités(i rendszerck, melyek jo
mechanikai tulajdonsagokkal rendelkeznck, ¢ldalitisuk azonban nehéz, mert a szén nanocsdvek
polimer mdtrixba vald bekeverhetdsége rossz. Ehhez kapesolodik TDK munkim témdja, amely
tobbfali szén nanocsdvek (multi-walied cartbon nanotubes - MWNT) TiCl, illetve TiBry
prekurzorokkal, kiilonbazd kértilmények kézott alkotott kompoxitjainak vizsgilatira terjed ki.

A kompozitokat oldészermentes és oldoszeres kortlmeények kbzott egyarant eldallitotik, tovabba
vizsgaltuk a hidrolizis sebességének, majd a hifkezelés hatdsit is a kialakuld réteg szerkezetére.

Az elkészitett mintdkat transzmisszids elektronmikroszkdop (TEM), pasziizd elektronmikroszkop
(SEM}, EELS fejjel felszerelt nagyfelbontisy elektronmikroszkop (HRTEM), EDXS fejjel felszerelt
pasztazd  elekironmikroszkap (SEM), termogravimetria, XRD, & BET mddszer segitségével
vizsgéltuk.

Az eredmények értékelése alapjdn mepallapithatd, hogy a TiBry prekurzortal eldallitott
kompozitok feliileti tulajdonsagai jobbak, mint a TiCl,-dal eldallitottaké. A hidrolizis sebességénck
megvilasztisa alapvett fontossdgd a fefiileti réfeg minbsége szempontjibdl Ezen til a prekurzor
anyagi minbsége is jelentfsen befolydsolta a keletkezd réteg tulajdonsigait, melyef kildnbbzd

miiszeres mddszerekkel jellemeztiink.
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A bizmui-tetiurid elektrokémiai levilasztisa és tulajdonsigai

Rodsz Balazs, [V. évf. vegyész
SZTE Természettudomanyi és Informatikai Kar

Témavezetd: D, Visy Csaba egyectemi tandr
SZTE Fizikai Kémiai Tanszék

A fogszilis energiahordozdk kimerilésével egyre nagyobb szerepet kappak a  megijulé
energiaforrisokat kihaszndlé kutatisok. Az ipari folyamatok sordn a kimyezetbe disszipaléds
huliadékho egyik Iehetséges felhaszndldsanak hatterében a mdi 1821 Gta ismert Seebeck-effektus 4l1.
Jelenleg az egyik legalkalmasabbnak it€lt termoelektromos anyagnak, a biznmot-telluridnak (BizTe;)
felhaszndlisara igen szertedgazé probalkozasokkal talilkozhatunk Egy termoelckiromos anyag
teljesits képesséaét az energiatermelés szempontjdbol a dimenziémentes ZT 10sdgi tényezd értékével
jellemezhetjiik.

ZT=8™ o*T/ x,
ahol S: a Seebeck koefficiens, T: a himérséklet, o: az elekiromos vezetés, k. a hbvezetdsi egyiitthato.
Munkdnk célja sztochiometrikus vagy attdl eltérd BiTe, elektrokémiai levilasztisa és jellemzése,
dsszetételének meghatirozdsa, valamint termoelektromos tulajdonsaginak vizsgalata volt. Ennek
sordn potenciosztatikusan vilasztotunk e Bi;Te;t Pt elekirddon, kezdetben az Ag/AgCl
referenciaelektrodoz képest -120mV potencidlon., A Bi,Te; levilasztisa elektrokémiai sajatsigainak
tanulmanyozasit a mindvégig alkalmazott 7,5mM Bi'', 10,0mM HTeQ,", 1,0M HNOQ; oldattal
végeztitk. Megillapitottuk, hogy megfelelden nagy pasztazdsi sebesség esetén a levalasztis kémiailag
reverzibilis, és a felileten képz6dd bizmut-tellurid a platinaelekirédon ilyen savas oldatokban jol
ismert folyamatokat blokkolja. A réteg clektrokémiai viselkedése alapjan ldsérietet tettink a
folyamatok mechanizmusdnak lefrisira, melyben a levalasztott réteg két lépésben torténd oxidaciofat
tételeztiik fel.
A késisbbiekben az elekirokémiai Gton levalasziott bizmut-teluridot a feliiletrsl eltavolitotiuk, az igy
nyert fekete port pasztilldziuk, majd Seebeck-koefficiensét mértik,
A Bi;Te; mintikat SEM-el, EDX-el és XRD-vel szintén jellemeztiik. A SEM felvételeken kb, 0,91m
atmérdjh &s 0,1 pm vastagsdgd, egymasba nétt, lapos kristalyokat figyeltiink meg. Az el6zetes irodalmi
adatok alapjén p-tipusit Bi,Te,t virtunk, hozzavetSlegesen szttichiometrikus, 1,5 Te/Bi ardmnyal,
Jollehet az EDX 2,0 = 0.2 Te/Bi ardnyt mutatott, a réntgendiffrakeids mérés egyértelmtien a

romboéderes, sztochiometrikus format igazolta.
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Részecskés vékonyrétegek optikai vizsgalata
Ppasztazé szog reflektometridval és spektrofotometriival
Sepsi Ors, V. évi mérnok-fizikus

BME Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Horvilgyi Zoltin egyetemi docens

BME Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszék

Konmulens: Dr. Hild Erzséhet tudomanyos tanicsadd

A manostruktirak elGallitisinak egyre pontosabb & specializltabb kivitelezése azt az igényt is
folveti, hogy ezeket a rendszereket igen aprolékosan Eehessen jellemezni mind elektromos, mind
méagneses mind optikai tulajdonsdg szempontjabol. Munkam soran az ilyen, nanométer nagysigrendbe
esd részecskék szilird hordozds filmjeinck optikal jellemzdit vizsgaltam. A Langmuir-Blodgett
technikaval késziift mintdk kivaldak az elméleti optikai modellek megalkotasara, illetve a kész
modellek ellendrzését és tovabbfejlesztését is eldsegitik ezek a pontosan tervezhetd ¢s egyszerfien
cloallithato rétegek.

Homogén, kissé inhomogén & pertodikus szerkezet( rétegek spektrumait és reflexids gorbéit
szimulilva mutatom meg, hogyan befolydsolja a mintik szerkezete az optikai valaszt.

A mintadarabok cgy Atlatszo, vasltag bordozébdl (kb. 1| mm), & a hordezd két oldalara
szimmetrikusan felvitt részecskés dielekirikum-filmekbdt allnak. A ZnO és Si0; részecskékbd] késziilt
egy- és tobbrétegli mintakat UV-Vis spektrofotometriaval és pasztazd szog reflektometriaval
(Scanning Angle Reflectometry, SAR) vizsgiltam, majd a kapott eredményeket olyan
vékonyrétegoptikai mddszerrel érigkeltem, mely figyelembe veszi a részecskés filmek optikai
tulajdonsdgainak mélysépfligodsét.

Tavlati terveim: a nagyobb részecskékbsl készilt filmek meérete mér dsszemérhetd a fény
hullamhosszaval, igy czekben a mintikban mar jelentds a szdrds, ezt az effektust szerelném a

késdbbiekben jellemezni, és az értékelés soran figyelembe venni.
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VOx nanoszilak szintézise

Sija Eva Hona, V. &vF, Vegyész
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Kis-Csitiri Judit Ph.D. hallgato
SZTE Alkalmazott és Kémyezeti Kémiai Tanszék

A nanovildgot még csak most kezdjiitk megismerni, de bizonyosra vehets, hogy a jovo technikai-
technologia fejlddésének meghatirozd tényezdje lesz.

Nanorészecskék elsallitdsdhoz viszonylag ritkén alkalmazzik az akusztikus kaviticid Jelenségét,
azaz ulirahangos besugarzdssal létrehozott buborékképzédést. Ezeket a kavitacids buborékokat
mikroreaktorként is szoktik emlegetni, ugyanis az dsszeroppandsuk pillanatdban a mikrobuborékok
gbzterében 1év8 molekulikra tobb ezer Kelvin és tiibb ezer atmoszféra nyomdas hat, Tlyen koriilmények
mellett olyan reakeiok is lezajlanak, melyek légkori viszonyok kozétt extrém reakcidfeltdteleket
igényelnének.

Munkdnk sordn ezt a jelenségel igyekeziiink kihasznilni, Célunk vanidium-oxid manoszilalak
eldillitdsa volt ultrahangos besugarzdssal, illetve azon tényezik vizsgilata melyek a szalak képzadését
befolyasolhatjik.

A szintézishez desziillAlt vizben ammérium-metavanaditot oldotmk fel, majd pH-jat
salétromsavval allitottuk 2-re. Az [gy kapott oldatokat kilénbozd idétartamon keresztil ULIP 1000
tipustt homogenizitorral (1 kW, 20 kHz) més-mds amplitidon hemogenizaltuk

Az elGallitott nanoszerkezeteket transzmisszios elektronmikroszkdpidval (TEMD) vizsgaliuk. A
felvételekhez 100 kV fesziiltségen iizemeld Philips CM 10 tipust késziiléket hasznaltunk.

Rontgendiffrakciés rérések (XRD) segitségével a killonbézd vanddinm-oxid Fizisokat
mdtuk tanulményozni. Vizsgélataink sordn Rigaky Minifiex IT tipust diffraktométert
hasznaltunk, az elporitott mintakrél 20 = 3° - 80° szbgtartomdnyban vettink fel a

diffraktogramokat.
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Atmenetifémekkel dépolt ZnQ nanorudak eléallitasa és ezek fotokatalitikus

tulajdonsagainak vizsgalata

Szabé Maria, 111 év kémia BSc
SZTE Természettudomdnyi &s Informatikai Kar

Témavezetd: Dr. Kénya Zoltan egyetemi docens

SZTE Alkalmazott és Kdrayezeti Kémiai Tanszdk

A TDK dolgozatom téméja ZnO nanorudak dépolisa dtmenetifémekkel (Co, Ni, Fe, Mn,
Cu, Ag), és annak vizsgélata, hogy ezen fémek beépiilése hogyan véltoztatia meg a ZnO
fotokatalitikus tulajdonsagait.

A Zn0O nanorudakat cink-acetatbol allitottuk el6, nedves kémiai eljarassal, a dopokt rudak
eldallitisahoz cink-acetitot és a megfeleld fém acetatjat hasznaltuk (kivéve az Ag esetében),
ugy hogy a fém és cink ardny a moélokat tekintve 1:9 legyen[1].

Az cloallitott mintdk szerkezeti jellemzésére TEM, SEM, XRD vizsgilatokat
alkalmaztunk.

A rudak fotokatalitikus hatasat metil-narancs festék elroncsolasdval vizsgiltuk [2],

Tobb félvezetd, pl. ZnO vagy TiO., mutat jelentds fotoszenzibilitist, ezek az anyagok
nem mérgezdk, alacsony az clddllitasi koltséptik &s kdmyezetbardtok. A szerves szennyezdk
félvezetokkel torténd roncsolisa jelentds lehet a kirmyezetszenmyezési problémak

megoldisaban.

5 17 5 ST . m

Mangdnmal dopolt ZnQ nanorudak (SEM kép)

f1] X. Qin, et al., Nanotechology 19 (2008) 215703
[2] B. Liu et al., Material Chemistry and Physics 112 (2008) 35-40
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Enzyme entrapment in biccompatible sol-gel materials

Andrea Szillissi, 3 year student

West University of Timisoara, Chemistry Di¢partment,

Superyisor: Dr. Gabriela Preda associate professor
Chemistry Department, West University of Timigoara, Romania

Following the recent breakthroughs in nanotechnology, various nanestructures have been studied
as hosts for enzyme immobilization via approaches including enzyme adsorption, covalent attachment,
enzyme encapsulation, and other such methods [1].

Our team has chosen the entrapment of biocatalysts in silica gels obtained using sol-gel methods
by polymerization of hybrid organic-inorganic precursors. Hybrid silica glasses are obtained under
mild chemical conditions, allowing biomolecules to remain active. Silica matrixes are biocompatible
with biomolecules and living cells, allow the free flow of small substrate and product molecules
through the pores, are chemically inert, resistant to microbial attack, have a stable structure and exhibit
improved mechanical strength [2].

Ionic liquids are molten salis that have a melting point below 100°C due to the charge
detocalization within the ions. They may be used as templates during gelation and thus reduce the
shrinkage of the gel by pore filling; they can also behave as stabilisers to protect the enzyme from the
imactivation caused by the release of alcohol during the sol-gel process [3].

Thus, the immobilization of Alcalase (a Bacillus licheniformis subtilisin) with the aid of the sol-
get method and using different hybrid silica xerogels and additives was carried out. First of all, the
enzyme was immobilized in hybrid matrixes (using different precursor molar ratios) obtained through
a series of entrapment techniques. Afterwards, studies were made concerning the use of ionic ligquids
both as solvent replacements and as stabilisers,

Results show that hybrid matrixes improve enzyme activity in contrast to simple matrixes. Also,
the use of ionic liquids as stabilisers produced an increase in Alcalase activity for most of the ionic
liquids in the series that was used. From a structural point of view, results show that the alkyl chain of
the cation plays a key role in the enzyme activity increase. The amount of iomic liquid used for
stabilisation is also important, as an amount of ionic liquid higher than a certain optimum amount
{characteristic for each type of ionic liquid), decreases enzyme activity.

[1] Jungbae, K., Grate, J., Wang, P., Chem, Eng. Sci., 61, 10171026 (2006)

[2] Dragomirescu, M., Viniila, T., Dudas, Z., Vlad-Oros, B., Preda, G, J. Biotech., 1318, S98-812]
(2007)

[3] Lee, 8.H., Doan, T. T. N. Ha, S. H. Koo Y.-M, J. Molec. Catal. B: Enzymatic, 45, 57-61 (2007)
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Egyidejii in situ vezetési és spekireelekirokémiai vizsgalatok elekironvezetd

polimereken
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A polimerek elektromosan vezetd fajtai elektrokémiai Gton készithetdk, & reverzibilisen
oxidalkatdk, illetve redukilhatok. Kuotatdsuk szerledgazé &s  kiterjedt az elekiro,- & a
mikrotechnologiak — vilagiban  egyarint, Konnyen levalaszthatok  iiregekben, tetszéleges
mikrostruktirdk alakithatok ki, mikroelektronikai egységek, tranzisztorok, érzékeltk, memoriak
kialakitasara alkabmasak.

Az elekdronvezetd polimerekben a konjugalt rendszerben elektromhidny, vagy elektrontdbblet
mozduthat ] szabadon a linc mentén vagy a lancok kozdtt, ami biztositja az elektromos vezetést.
Oxidacids dllapotuk mddositisaval ellenallasuk valtoztathatd.

Vizsgilatainkat kétféle vezetd polimerrel végeztiik, melyek monomerjeit ndtrium-dodecil-szulfat
anjonos tenziddel szolubilizAltuk vizes cldatban. Az oldat pH-jat a szdmunkra fontos bioldgiai
rendszereknek megfelels 6,87 értckre allitottuk be.

Elsdsorban  poli(3,4-ctilén-dioxo-tiofén) (PEDOT) és polipirrol (PPy) rétegek készitésével és
tanulméanyozasaval foglalkoztunk. A PEDOT filineket allandd potenciil mellett vilasztottuk le Pt
elektrédon, indium-on-oxid (IT0) bevonatd tivegelektradon, illetve az egyidejii in situ vezetési [1] és
spektroelektrokémiai [2] méréstechnika szamira alkalmas végattal ellatott ITO ivegen, valamint
vagott Pt-Pd-Ag etektrddon.

Vizsgalatainkat  kiegésziteitiik ITO  bevonmatd  GOvegelektrodon levalasztott PPy  rétegek
spektroelekirokémiai tanulmanyozasdval.

Munkink sorén a kowbindlt méréstechnilcit elemeibl altitottuk Ossze, a mérdsi paramétercket
optimalizaituk, vizsgélatainkhoz 0j celtit terveztiink és készitettiink.

Az Altalunk felépitett, a szakirodalomban eddig még nem taldlt, Gjszeril, dsszetett vizsgalati modszer
alkalmazisdval sikeriilt egyidejlt in situ vezetési és spektroelektrokémial adatokat nyemniink, e
polimerek két fegszernbedtldbb tulajdonsagardl

[1] Kankare, J., Kupila, E.-L., J. Electroanal. Chem., 322, 167-181 (£992)

[2] Krivan, E., Visy, Cs., Kankare, I., Journal of Physical Chemistey B, 107 (6), 1302-1308, (2003)
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A 4-kiérfenol atalakitasa fealocianin katalizatorokkal

Baranyi Judit, V. évf. komyezettudoményi szak

SZTE Természettudomanyi és Informatikai Kar

Témavezeté:  Dr. Zsipmond Agnes egyetemi docens

SZTE Szerves Kémiai Tanszék

Napjainkban egyre tibb kémiai kutatis foglalkozik a kirnyezetbe kikeriilé szennyezd anyagok
lebontdsaval, driatmatlanitisival, hiszen a komyezetvédelem egyre fontosabb szerepet kap
mindennapi életlinkben. A szennyezbanyagok eltdvolitdsanak egyik lehetséges modja a szennyezdsek
atalakitasa kevesbé karos termekekké, B célra talin a leggyakrabban alkalmazott reakeid az oxidacio,
amely nemcesak a szennyezések eltdvolitdsa szempontjdbol nagyon jelentds, de szdmos ipari eljaras
alapjat is adja.

Munkink sordn a céikitiizésiink a szennyvizek egyik leggyakoribb szennyezé komponensének, a
4-klorfenolnak az eltdvolitdsa volt oxidicids reakcioval. Az oxidicios reakcidt vizes kdzegben,
kiilonbdzo fém-ftalocianin katalizatorok segitségével végeziik.

A vizsgalatokat a killgnbozd fém-flalocianin katalizatorokkal a Pragai Chemical Institute of
Technology Kémial Tanszékén kezdtck el. Vizoldhaté komplexekkel szdmos eredmeényt értek cl: a
reakcidt fémmentes és kiilonboz8 kozponti atomként fémet (Zn, Al, Si, Co, Ni, Cu, Ti) tartalmazé
fialocianmin katalizatorok megpfelelden katalizaljak [1,2]. A fenti katahizatorok azonban szimos
hitrannyal rendelkeznek - mint pl. dezaktivalodas a reakcidelegyben, rendkiviil rossz oldékonysag.
Ezen hétranyok kikiiszobalését a katalizitorok heterogenizildsdval probaltuk megoldani.

A beterogenizalast az Augustine professzor iltal kidolgozott mddszer szerint végeztiik, majd az
elBallitott katalizdtorokat ket kiilonbazd: egy fényhatisira kivaltott, & egy oxidaldszerrel végrehajtott
oxidacias reakcidban atkalmaztul,

A kitlizbtt célt stkerrel megvalésitottuk, mert mindkét oxidicids eljarasban a 4-klérfenol
oxidalédott. Osszehasonlitva a homogén katalizatorokkal végzett oxidaciés reakciokat a heterogén
katalizdtorokkal végezetickkel, megdllapithatd, hogy az aktivitisok hasonlék voltak, viszont a
heterogén katalizitorok sokkal kinnyebben kezelhetok, és konnyen tjrafelhaszndlhatok voltak.

[1] P. Kluson, M. Drobek, T. Strasak, Journal of Molacular Catalysis , Vol. 272, Issues [-2,2  July
2007, Pages 213-215
[2] B.V. Romanovskii, Kinetics and Catalysis, Vol. 40, No. 5. 1999, pp.673-674
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A glicerin dehitratilisa akroleinné

Bata Péter, V. évf. kémyezettudomanyi szak

SZTE Természettudomdnyi és Informatikai Kar

Témavezett: D, Zsigmond Agnes egyetemi docens
SZTE Szerves Kémial Tanszék

A kbolajalaph motorhajtd anyagok kiviltisa olyan anyagokkal, melyek nem novelik a iégkor szén-
dioxid tartalmat, egyre fontosabba vilik napjainkban. A novényi olajokbdl atdszterezéssel eldatiitoit
biodizel alkalmazisa motorhajté anyagként az egyik lehetséges megoldds. A biodizelgydrtas
melléktermeke a glicerin, amelynek a nagy termelés kivetkeziében megjelend taizott felestegét az ipar
mar nem tudja feldolgozmi. A glicerinfelesleg megjelenésével parhuzamosan széleskorli kutatasok
indultak el a glicerin #talakitisdra, mds az ipar szaméra értékesehb és felhasznalhatobb kiinduldsi
anyagokkd. A kezdeti eredmények ellenére az ipari fethaszndlds szamira alkalmas katalizitor & a
megfeleld koriilmények vizsgalata még mindig érdeklBdésre tart szamot.

Munkdm sordn a glicerin akroleinné valé atalakitdsat vizsgiltuk, kdrnyezetkiméld heterogén
katatizitorok segitségével. Heterogén katalizitort alkalmazott egy amerikai szabadalom is, amely
alapjan clkezdifik vizsghlatainkat. A katalizitor aluminium-oxidon régritett ortofoszforsav volt,
amelyet magas forrdspontii olajjal dorzstliek ssze. Az olajos szuszpenzitt fitdberendezésben
keverietick, ¢ ehbez adagoltdk a glicerint. A keletkezd akroleint frakciondld kolonna és hiitd
segitségével gyljtotték dssze.

Kisérleteink sordn eldszor a szabadalomban leirt eljarast reprodukaltuk, majd egy mdsik heterogén
katalizatort alkalmaztunk, az aluminium-oxidon rogzitett foszforvolframsavat, reakcidkdrilményként
pedig a szabadalomban leirtakbol indultunk ki. Az dltalunk haszndlt magas forraspontd oldészerek a
bifenil, az undekin, a petrdlewm és a gizolaj voltak. Az atdesztillilt elegy Osszetételét
gazkromatografids analizissel hatiroztuk meg,

Vizsgaltuk a hémérséklet és az olddszer szerepét és megallapiiotiuk, hogy az akrolein konverzidja
a varakozdsnak megfelelfen, a hémérséklet emelkedésével nb. Az alkaimazott oldoszer is befolydsolja

a konverziot, de minden esetben 300°C-on a kaptunk maximalis kooverziot.
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Hordozoés nemesfém nanorészecskék hidrodekldrozasi aktivitasanak

vizsgalata IR spektroszkdpidval

Biza Mihaly T., V. évL vegyész szak

SZTE Természettudomanyi és Informatikai Kar

Témavezetbk: Dr. Hannus Istvdn egyeiemi tanar
Dr. Halasz Janos egyetemi docens,

SZTE Alkalmazott és Kérnyezeti Kémyiat Tanszék

Kitlénbozd hordozdkra felvitt nanomeéretll fém részecskeék katalitikus aktivitisanak vizsgalata ma a
katalizis kutatas egyik izgalmas terillete. A kordbban inaktivnak gondolt aranyrd] is kidertilt, hogy
nanoméretben katalitikus aktivitissal rendelkezik. A kétfémes katalizitorok vizsgilata egy Gjabb
kihivist jelent & kutatoknak.

A Klbrozott szénhidrogének az iparban igen széles korben elterjedt és hasznalt vegyiiletek jo
fizikai- és kémiai tulajdonsigaik, kémiai ellendllé képességik, stabilitisuk miatt. A koémyezetre
viszont épp ezen tulajdonsigaik miatt veszélyesek, merl nem bomlanak ie és felhalmozédnak az &6
szervezetekben.

Mira 2z egyik alapvetd kornyezetvédelmi feladat, hogy ezekel az anyagokat a forgalombol
kivonjak, mas artalmatlan kompenednseket atkalmazzanak, vagy a kdenyezetbe vald kibocsatasukat
csokkentsék, 111 Jebontsak Gket nem karos anyagokka.

A Szegedi Tudoményegyetem Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai Tanszékén évek ota folynak
kutatasok a klorozott szérhidrogének redukiiv lebontdsaval, hidrodeklorozasival kaposolatban.

Munkdm soran a széntetraklerid hidrodeklérozdsdnak modellreakeidjat vizsgaltam Pt, Pd & Aun
nanorészecskeket tartalmazé TiO, és mezopdrusos szilikit hordozds katalizitorokon, megalapozva
ezzel klorozott aromas vegytiletek hidrodeklorozasi reakciéjanak késobbi vizsgalatat. A redukcids
dtalakulast FT-IR spektroszkopiaval kdvettemn.

Megallapitottam, hogy a Ti0, hordozdés Pt é& Pd katalizatorok aktivak a széntetraklorid
hidrodeklorozisaban, mig az Au tartalmi nem. A PUTiQ; katalizitoron HCI és metén a reakcid
végterméke, mig PdTiO,-n a HCl mellett képzdds szénhidrogén az etdn. A kétfémes Au,Pd
katalizatorok a Pd-ra jellemz6 termeékspektrumot adtak.

A TiOy-dal modositott SBA-15 mezopdrusos szilikat hordozdra felvitt Au nanorészecskék viszont
aktivak voltak a hidrodeklorozdsban. A végtermék HC és metan mellett koztitermékként kloroformot
is kimutattunk, amelynek mennyisége a homerséklet emelésével maximum gérbe szerint valtozott.

Tovibbi vizsgalatok sziikségesek annak kiderftésére, hogy milyen Aw-hordoz6 kélesonhatis felelds

az Au nanorészecskék hidrodekldrozasi akfivitasaert.
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Ottagn keldtgyiiriit képz foszfan ligandumolk vizsgilata (Z)-a-acetamido-

fahéjsav hidrogénezési reakcidjaban

Farkas Gergely, IV. évf. vegyész

PE Mémgki Kar

Témavezetdk: Dr. Takaes Eszter tudomdnyos kutato,
Dr, Bakos Jozsef cgyetemi tandr
PE-MK Szerves Kémia Intézeti tanszék

A természetben elSforduld szerves anyagok egy részét optikailag aktiv molekuldk alkoijak. Az
enantiomerek egymassal tokdrképi viszonyban 16w szerkezetek, melyek akiralis hatasokkal szemben
egyforman, kirdlis hatdsokkal szemben viszont eltér médon viselkednek, Bz utébbi tény, jelentésen
megneheziti a szintetikusan elSallithatd racém szdrmazékok biolégiai felhasznalasat.

A homogénkatalitikus aszimmetrikus szintézis kiralis ligandumot tartalmazé katalizatorral oldhatéd
meg. A keldtgyiliri konformdcios viszonyai meghatirozo szerepet jatszanak az aszimmetrikus
indukcidban. A koordindcits dvezetben ugyanis a szubsztritum koordindciéja sztérikus okok miatt az
egyik oldal irdnydban kedvezményezett. Az optikai indukciot azonban, a termodinamikai és kinetikai
tényezdk egyiittesen hatirozzik meg.

Tudomanyos didkkdri munkam sordn kilonféle dttagh keldtgyiiriit képzd foszfin ligandumokat
vizsgiliam a (Z)-c-acetamido-fahéjsav hidrogénezési reakciéjaban. A moddositisra felhaszmdlt

ligandumok az 1b, 2a, 2b, 2¢ & 3a kiralis ditercier foszfanok voltak.

@ @

F < 2 : —< >— b
AnP PAr; AP PAr, PAnR,

A modell reakcid soran tanulminyoztam a kilonboz6 Ligandumoknak a reakcié optikai hozamdara
és aktivitisara gyakorolt hatdsat, €5 a katalitikus eredményeket osszehasonlitottam az irodalomban

leirt analég szerkezetll ligandumokkal elért eredményekkel.
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Uj-tipusti Raney-Ni katalizétorok jellemzése és alkalmazasa Klértartalma

aromasok artalmatlanitasaban

Harnos Szabeles V., évf. kiimyezettudomanyi szakos hallgatd

SZTE Természettudomanyi és Informatikai Kar

Témavezetdk: Dr. Halasz Jinos egyetenti docens
Meésziros Szilvia PhD hallgatd
82TE Alkalmazott és Ksmyezeti Kémiai Tanszék

A halogéntartalmit szénhidrogének, mint példaul a klérbenzolok, széles kdrben hasznalatosak a
mindennapi alkalmazisokban, viszont legtdbbjik kérnyezetkarositd tulajdonsdgokkal is rendelkezik
A hatogéntartalmi szerves hulladékok kezelése jelentSs kornyezeti- és tarsadalmi problémava nétte ki
magit, mert a legtdbbjitk toxikus, viszont stabilisak, ezért a kirnyezetben felhalmozodnak & hossza
idGre kifejtik karos hatasaikat.

A kldrtartalma aromdsok artalmatlanitdsa célszerGen katalitikus lebontdssal valdsithatd meg, de
még nincs olyan katalizdtor, ami megfeleld stabilitissal & élettartammal rendelkezne. Ennek
kvetkeztében fontos lenne olyan katalitikus aktivitissal rendelkezd anyagokat talalni és alkalmazni,
amelyek az ilyen tipusa vegylileteket értékes, kldrmentes vegyliletekké képesek alakitani. Emellett
ezek a katalizitorok nagy stabilitissal kell rendelkezniok HCI jelenlétdben is, amely egy aktiv
mellékterméke a bonlasnak.

A BMKE Szerves Kémiai és Technoldgiai Tanszéken kifejlesztett (j-tipusi, nem piroféros Raney-
Ni katalizétorcsaldd [1,2] megfeleld jeldlt Iehet ezen kévetelmények teljesitésére, ha sikeriil megtalalni
az optimalis alkatmazasi feltételeket.

Munkim  sorin négy  katalizitorminta jellemzé  paramétereit  hatdroztam  meg
réntgendiffraktomefrids (XRD), Na-adszorpeids (BET) &s kémiai teszireakcios modszerrel. Ezt
kovetben vizsgaltam katalitikus aktevitasukat a mono- és dikldrbenzalok atalakitasaban.

A hidrogénes elfkezelés nagymeértékben nivelte az aktivitdst, & a 200 — 250 °C-os
hémerseklettartominyban a benzol & a ciklohexdn szelektiv képzOdését figyeltein meg (magasabb
hémérsekleten a keakktermékek kialakulasa cskkenti a szelektivitast).

[1173. Petrd, A Béta, K. Laszld, H. Beyer, E. Kdlman, I. Dodony: dppl. Catal. A: General, 190 (2000)
73-86.
[2] J. Petré, L. Hegedils, I. E. Sajo: Appl. Catal, 4: General, 308 (2006} 50-55.
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Hidrogénfejlesztés és szerves vegyiiletek lebontisa nemesfémekkel

modosiott TiO, fotokatalizatorokkal

Kmetyké Akos, V. ¢vf kémyezettudomanyi
SZTE Természettudoményi és Informatikai Kar

Témavezetdk: Dr. Mogyordsi Karoly tudomanyos munkatars
Dr. Sipes Pal egyetemi docens
SZTE, Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék,

Napjainkban a szemnyvizek rendkiviil széles spektrumban tartalmaznak kilonbozd szerves
anyagokat, amelyek eltdvolitisihoz segitséget nyijthainak a TiO, katalizitorokkal végzett
fotokatalitikus eljardsok. Szamos cikk tesz emlitést a TiQ, feliiletén rogzitett nemesfémek katalitikus
aktivitdst néveld hatdsarol. Bar ezeknek a katalizdtoroknak az el§illitisa k8ltségesnek bizonyulhat,
gyakorlati alkalmazisukat tekintve reménykeltd, hogy a nemesfémek mdr kis mennyiségben térténd
adagolasa is eredményezi a kfvant aktivitisndvekedést. Mindemellett megfelels megvilagitissal és
optimélis kordlmények kozoté akir a viz bontdsa is kivitelezhetd ezekkel a katalizitorokkal, igy
hidrogén termelésére js felhasznilhatbak, czaltal az energiaipar szidméra is hasznosak lehetnek a
jovdben.

Munkim sordn Degussa P25 alapkatalizitort hasanilva, UV-fotoredukeiéval készitettern eziisttet,
arannyal ¢s platindval modositost TiO, fotokatalizdtorokat, amelyeket XRD & TEM modszerck
segitségével is jellemeztem. Az eldallitott katalizatorok fotokatalitikus aktivitisanak vizsgalatira UV-
megviligitds mellett végeztem méréseket hangyasav, oxdlsav és fenol modellvegyiiletekre
vonatkozban, Az elsd két modellvegyillet esetén a mintdk amaliziséhez TOC-mérést, a fenol
visszamaradé koncentracidjdnak megallapitdsira pedig HPLC-t alkalmaztam. Emellett vizsgaltam az
adott katalizitorok Ho-fojlesztd képességét metanol-viz, illetve oxdlsav-viz  oldatokbél
gazkromatografias analitikal médszerrel.

A vizsgalt modellvegyiiletek koziil hangyasav és oxdlsav esetében jelenifs aktivitis ndvekeddst
tapasztaltam az alapkatalizitorhoz képest mindhdrom nemesfémmel médositott TiO, alapn
fotokatalizatorral. Ezenkiviil 8sszehasonlitottam az dltalam készitett katalizétorok és a Degussa P25
hidrogénfejlesztd képességét azonos kortilmények kozott, amely sordn a platindval illetve arannyal

modositott fotokatalizatoraim figyelemre méltéd aktivitast mutattak.
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Telitetlen karbonsavak homegén katalitikus hidrogénezésének és

deuterilisanak NMR spektroszképids vizsgilata

Kruesé Antonia, V. évf, vegydsz hallgaté

DE Természettudoményi €s Technoldgiai Kar

Témavezet: Dr. Hervathné Dr. Csajbék Eva egyetemi tandrscgéd

DE Fizikai Kémiat Tanszék

A dolgozat célja az itakonsav, mezakonmsav & citrakonsav Pd(QS); jelenlétében tdreénd
hidrogénezésekor, vagy denterdlisakor a kettds kotés tefitése mellett fellépd esetleges izomerizdcids
folyamatok tanulminyozisa.
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dikarbonsavak, valamint a telitett termék szerkezete.

Géazvolumetrids mérésekkel megmutattuk, hogy adott reakcidkoriilmények kozott (37 °C-on (pH ~
1,5), 0,002 mol/dnt’ katalizdtor, 0,15mol/dm’ dikarbonsav) az itakonsav és a mezakonsav kizel
azonos sebességgel, mig a citrakonsav joval lassabban alakult 4t metil-borostyénkdsavva.

Pd(QS)y Hy H,O rendszerben végzett kisérleteink NMR-spekiroszkopids analizise azt mutatta,
hogy elsbsorban nem cisz-transz izomerizacio, hanem a keilfs kotés athelyezddése fordulhat el6 a
reakeid kezdeti szakasziban.

Dikarbonsav/(Pd(Q8),/H»/D,0 rendszerben végzett kisérleteink D-NMR elemzése azt mutatta,
hagy az itakonsavva valéd izomerizacié az itakonsav gyors metil-borostyankdsavvé dtalakulasa miatt a
metil-csoporton is jelentds deuterdldddssal jir mind a citrakonsav, mind a mezakonsav esetében.

Az itakonsav//{(Pd(QSh/HyD,0 katalitikus hidrogénezési reakcigjdban stkeriilt igazolmunk az

eldzetesen feltételexett deuterilt itakonsav koztiterinék jelenlétét.
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Amin adaiékok hatasa alifis a,f — telitetlen karbonsavak heterogén

katalitikus enantioszelektiv hidrogénezésére

Makra Zsolt, V.évf, biologia-kryezettan szak

8zTE Természettudomanyi €s Informatikai Kar

Témavezetd:  Dr. Széldsi Gydrgy tudomanyos fémunkatars

82TE, Szerves Kémiai Tanszék, MTA Sztereckémiai Kutatdcsoport

Az optikailag tiszta karbonsavak értékes kiwti termékek a gydgyszer-, aroma-, illetve illatszeripar
szdmira, melyek eléalliiisira lehetséges moédszer prokirilis vegyiiletek  enantioszelektiv
hidrogénezése modositott heterogén katalizitoron, Magas, 92 %-ot meghalado enantioszelektivitds
értékeket sikeriilt elérni {E)-2,3-difenilpropénsav dimetoxi szirmazékainak hidrogénezése soran
cinkonidinnel médositott Pd katalizitoron, nem kirdlis amin adalék jelenlétében. Alifas telitetlen
karbonsavak hidrogénezése alacsonyabb optikai tisztasighi termékeket eredmeényezett, annak ellenére,
hogy benzilamin jelenléte ezekben a reakciokban is megnovelte az enantioszelektivitast. Munkim
célja az adalékkéni hasendlt kiilonbozd szerkezetli nem kirdlis aminok hatdsémak vizsgalata volt
prokirdlis alifis o,B-telitetlen karbonsavak hidrogénexésében. Vizsgiltuk (E)-2-metil-2-buténsay
(tiglinsav) &s (£)-2-metil-2-hexénsav enantioszelektiv hidrogénezését cinkonidinnel médositott 5 %
Pd/Al,O5 katalizdtoron sz4Amos nem kiralis amin adalék hasznalataval.

A karbonsavak enantioszelektiv hidrogénezése soran cinkonidinnel modositott Pd/ALO;
katalizatoron mindkét sav estében az S konfigurdciojil cnantiomer képzOdott feleslegben,
Meglepetéste, szekunder amin adalékokkal jobb eredményeket értimk el, mint primer aminok
hasznalatival, a fercier aminok viszont csékkentették az enantioszelektivitist.. A tapasztaltak alapjin
N-metil-benzilamin hasznalatdval értik e a legnagyobb enantioszelektivitisokat - alacsony
hémérsékleten - amely értékek meghaladidk az cddig alifas kiinduldsi anyagok hidrogénerzésében
kézdlt legjobb eredménycket. fgy alifis karbonsavak esetében az eddig elért legnagyobb értékeket
sikerfilt elérniink: 2-metilbutinsavat ee = 68 % & 2-metilhexansavat ee = 71 % optikai tisztasagban
allitothmk  elé. Bar az aminok pontos szerepe ebben az igen bonyolult reakeiéban nem ismert,
eredményeink kimutattik, hogy az adalék bazis eréssége mellett, a sav-amin sd és az adszorbeslt
modosité kapcsolata szerepet jatszik, amely értelmezés részben magyardzatot ad az aminok

szerkezetének sztérikus okokbot adadd hatasara.
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Naftalin-szulfonitok fotokatalitikus oxidacidja

Markovics Otilia, TV. évf. kiimyezetmérnik
PE, Mérn&ki Kar

Témavezetdk:  Dr, Szabdéné Dr. Bardos Exzsébet egyetemi adjunktus
Pr: Zsilik Loltin egyetemt-adjunktus

PE Atalénos és Szervetlen Kémia Intézeti Tanszdk

Evek 6ta gyakran sirgas-barnas hab boritia a Réba folyo felszingt. Kiemelt figyelem kéveti az
ausziriai birgyarakbol kibocsitott szennyezd anyagok eltivolitisdra alkalmas technoldgidk kutatasat.
Egyik lehetséges eljards a heterogén fotokatalizis, ami az Gn. nagyhatékonysigh oxidicics eljarasok
kozé tartozik,

A habzast okozo legfontosabb szennyezfanyagként a szakirodalomban a killénb&z6 naftalin-
szulfondtokat jeldlték meg, Didkkéri munkdmban modell- vegyiiletként az l-naftalin-szulfonsavat
(CroHr(s8), az 1,5-naftalin-diszalfonsavat {Cb:zO6S2) €s az 1,3,6-naftalin-triszuifonsavat (CiollzCoSa)
vélasztottam, s vizsgaltam meg fotokémiai bonthatdsagokat killonbizd kisérleti korilmények kozott.

Kisérleteimet 3 dms térfogatd reakcidelegy besugirzasirs alkalmas fotokémiai reaktorban
hajtottam végre. Sugarforrasként egy 40 W-os fénycsdvet, fotokatalizitorként Degussa P25 titdn-
dioxidot hasznaltam 1.0 g/dms koncentracioban.

A fotokémiai bontas soran bekdvetkezd viltozisokat a folyadék-elegy pH-janak, fényelnyelési
szinképének, emisszids szinképének, TOC - KOI értékének mérésével, illetve folyadékkromatografids
felvételekkel kvetiem nyomon,

A szennyezésben legnagyobb koncentricioban eldforduld [,5-naftalin-diszulfonittal tobb
vizsgilatot végeztem. A beviligilds soran a reakcidelegy pH-ja fokozatosan csdkkent, melyet a bomlas
soran képzodd szulfition koncentracigjanak nivekedése kisért.

A Totolizis elsd szakaszdban a KOI értek relative gyorsabban csokken, mint a TOC ériék, azaz
cidszdr a vegyiilet oxidacioja jatszodik le, majd azt kévetben térténik meg a gyfiriifelhasadds és a
léncdarabolédas. A fotokémial és termikus reakciok sordn keietkezd kiilonbézd kbztitermékeket
HPLC-MS anafizissel azonositottuk.

A levegd-, illetve argon atmoszféraban végzett vizsgalatok alapjan fontos informaciét kaptunk
a katalizator gerjesztését kovetden keletkezd aktiv gybkok szerepérdt a szennyezdanyag bomlasiban.
A fotolizis kezdeti szakaszdban képzidd 460 nm-en emittdlo kéztitermék argon atmoszféraban

fethalmozédik, mig oxigén jelenlétében tovabb oxidalodik, dtalakul was vegyiiletekké.
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Foszforamidit ligandum alkalmazasa enantioszelektiv hidrogénezésre H-

CUBE™ mikrofluid reaktorban

Nanasi Bakizs, V. évi. vegyész
Pannon Egyetem Mérndki Kar

Témaverzetd; Madarisz Jozsef kut.felj.szakm hallg.
Dr. Bakos Jézsef egyeterni tanir
PE-MK Szerves Kémia Intézeti Tanszék

A biologiailag aktiv vegylletek jelentds része optikailag aktiv. A bioldgiai aktivitds gyakran csak
az egyik enantiomerhez k&tddik, a mdsik izomer gyakran csak szennyezdanyag, amely feleslegesen
terheli a szervezetet és a kimyezetet, ezért fontos az enantioszelektiv szintézisek kifejlesztése. A
Thales Nanotechnology H-CUBE™ [1] hidrogénezd reaktora lehetdvé teszi, hogy rovid idé alatt
optimalizilni tudjuk a reakcidt. A heterogenizalt katalizator elvilasztisa kdnnyen megvaldsithatd, igy
a katalizitor ismételten felhasznalhatd, a reakeidelegy feldolgozasa pedig egyszeriien megoldhatd,

Az Vin-sity” elballitott [Rh(CODNS)-MonoPhos}Cl & [Rh(COD)(S)-MonoPhos]BF, komplexeket

Al0; hordozon foszfor-volfram-sav segitségével rogzitettiik.

Eli-kowplex (fr: ' }
o : /CHJ

Oy
Foszfor- i MY oA —P—N

O
volfram-sav O O \CH3
(8)-MonoPhos

A heterogenizalt katalizatorokkal H-CUBE™ hidrogénezo reaktorban

e-acetamido-akrilsav-metil-észter enantioszelektiv hidrogénezési reakcidjat vizsgiltuk. Az optimélis
reakciokoriiiményeket a térfogatiram, a hmérséklet, a nyomas, a szubsziratum koncentricibja & az
olddszer mindségének valtoztatisival hatiroztuk meg.

Bizonyitottam, hogy az H-CUBE™ alkalmas a katalitikus rendszerek gyors tesztelésére &s

optimalizalasdra.

[1] Jones, R., Godorhizy, L., Szalay, D., Urge, L., Darvas, F., QSAR Comb. Sci., 4, 722 (2005)
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Fenilalanin fotokémiai lebontisa gerjesztett TiQ, félvezets feliiletén

Somogyi Katalin, [I. ¢vf. kémia Bsc

PE Mémdki kar

Témavezetdk:  Dr, Birdes Erzsébet, egyeterni adjunktus
Dr. Horviath Attila, egyetemi tanar

Altalanos és Szervetlen Kémia Intézeti Tanszék

A heterogén fotokatalizis a 20. szizad vége felé valt népszerii kutatisi teriletté. A maig
felhalmozddott kisérleti eredmények azt mutatjsk, hogy megfeleld korilmények kizdtt a heterogén
fotokatalitikus folyamatok mind a napenergia kémiai energiava valéd atalakitasiban, mind a kémiai
szennyezd anyagok eltivolitisaban hatékonyan alkalmazhatok.

A Theterogén fotokatalitikus reakcidk sordn katalizitorként félvezetdket alkalmaznak, amelyek a
karilményektd! fliggden mind szigeteldként, mind vezetdként viselkedhetnek.

Munkdmban a fenilalanin bomlasat vizsgiltam UV — fény hatasara TiO; — on & amnak ezlistozott
modosulatan kilsnbozo kisérleti kdrilmények kozott.

A kisérletekhez ipari folyamatok modellezésére is alkalmas, 3 dm’ hasznos térfogati fotokémiai
reaktort haszndltam. A reakior tengelyvonalaban elhelyezett sugarforris 40 W teljesitményii, amely
kibocsatott energidjanak donté hanyadat 300 nm felett adja le.

A reakcidelegy bevilagitisa sovdn tortént valtozdsokat pH méréssel, elnyelési szinkép, emisszids
szinkép €s perjesztési szinkép felvételével kbvettem nyomon. Meghatdroztam a  beviligitott
oldatokban a fenilalanin aktualis koncentricidjat, a mérés sordn képzodd ammdniumion
koncentracigjat és mértem a reakcidelegy széntartalminak valtozasat,

A kisérleti eredmények alapjan megallapithatd, hogy a fenilalanin és a bevildgitds soran belsle
keletkezo széntartalmmi koztitermékek teljesen lebonthatok, a reakcidelegy szerves széntartalma
minimalisra cs6kkent. A fotokémiai és termikus reakcick sordn szén—dioxid & viz, illetve a vegyiilet
nitrogéntartalmdbol ammonia keletkezik, amely az adott korilmények kozott NTL" ionként
azonosithato az oldatfazishan.

A levegd és az argon atmoszféraban végzett kisérletek alapjan megallapitottuk, bogy az aminosav
fotooxidacidjat az erélyes oxidalod tulajdonsdgn hidroxilgydk inditja el, de az ext kivetd lépésekben az

oxigénbdl elektronbefogassal képzod6 szuperoxid-gydkanion is jelentds szerepet jatszik.
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Etanol gézreformalisa oxidhordozds réz katalizitorokon

Siiveg Nikolett, V. évf, kdmyezettudoményi szakos hallgato

SZTE Természettudomdnyi és Informatikai Kar

Témavezeték:  Dr. Erdéhelyi Andras tanszékvezetd egyetemi tanar
Démik Marta tudomanyos segédmunkatars
SZTE Szildrdtest- és Radioksmiai tanszék

A fosszilis energiahordozék magyardnyd hasznilata miatt efkezd6dott egy folyamat, amit
globalis felmelegedésnek neveziink. A kérnyezetvéddk aggodalmai arra vezetiek, hogy 11j forrdsokat
keressink. Nagy figyelmet forditanak a kutatdk a biomassza alapa energiatermelésre, ami a fosszilis
tiizelbanyagokat helyettesiti, valamint a kdrnyezeti problémak enyhitésére nydjthat megoldast. A
bioetanol alapd hidrogéntermelés megfelel ezen elvardsoknak.

Az etanol gbzreformalisaval kapesolatos kutatdsaink sorén a kovetkezd katalizdtorokat
alkalmaztuk: CuO, Cw/Zn0, Cu/CeO,; CwALO,, Cuw/Zn0/CeQ,; Cuw/CeOy/AlOs, Cuw/Zn(/ALO;.
Célunk az volt, hogy megfigyeljiik, mi a hatisa a killonboz6 katalizatorok Osszetételének, elpallitasi
moédidnak, s a reakeio koriilményeinek a képziditt termékekre. Feladatunk nemesak az, hogy akiiv és
szelektiv katalizatorokat keressiink, hanem, hogy feltérképerziik a veakcid sordn lejitszédo
folyaratokat.

Vizsgilatainkhoz Allodgyas, atdramlisos reaktort alkalmaztimk, amelybe 50 mg katabizatort
wlstiink. A reakeiot izoterm korilmények kozdtt hajlottuk végre kiilonbdzi homérsékleten, vagy
100-r8l 900 °C-ra emeltitk a katalizitor hémérsékletét. Reaktansként etanol és viz 1:3 mélaranyd
elegyét alkalmaztuk. A termékek Osszetételét gazkromatograffal vizsgaltuk, mely egy langionizacios-,
egy hivezetképességi dektorral és egy tdmegspekirométerrel volt elldtva.

A katalizator aktivitisa és a termékek eloszlasa a fémtartalom, egyéb anyagok hozxdadasa, a
hordozé tipusa, a katalizitor elkészitése, a reakcid hﬁiméfséklete, és a reakcid kbrlilményei
fliggvényében valtozott. Az ALOs-ot tartalmazé katalizitorokon jelentds mennyiségd etilént
mutattunk ki a termékelegyben, mig a CeO; hordozdson a nagymennyiségd acetaldehid mellett aceton
is képzodott. A ZnO-tartalmét mintikon kapott termékek kozott ugyancsak kimutathatd volt az aceton.
A magasabb homérsékleten (650 °C) wvégzett reakcidk sordn a hidrogén képzddése
kedvezményezettebb volt, munt alacsonyabb hémeérsékleten (450 °C).
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Pd/grafit-exid nanokompezitok katalitikus vizsgilata

Széchenyi-Edtvos Monika, V. évi vegyész

SZTE Termeszetttudomanyi £s Informatikai Kar

Témavezetd:  Dr. Mastalir Agnes cgyetemi docens
SZTE Szerves Kémiai Tanszék

A prafit szabilyozott oxidicibjdval elallithaté grafit-oxid rétegszerkezetli anyag, amely a
feliiletén faldlhatd polaros funkeits csoportok jelenléte miatt hidrofil jellegh [1,2]. Ezenkivil jelentds
duzzadoképessépgel ¢ kationcsere-kapacitassal rendelkezik, ezéri katalizatorhordozdként varhatéan
kedvezden alkalmazhat6 [3,4]. A jelenlegt munka keretében grafit-oxid hordozon kationos tenziddel
stabilizalt, szabalyozott méretli Pd nanorészecskéket dllitottunk eld PAINH:)(NO:), & K,PdCl,
prekurzorokbol, tetradecil-trimetilamménium-bromid (C TAB) tenzid alkalmazdsaval. Az organofit
Pd/grafit-oxid (Pd/GO) napokompozitok szerkezetét rontgendiffrakeidval & transzmisszits
elektronmikroszképpal jellemeztitk,

Megallapitottuk, hogy a Pd részecskék képziidése a hordozo rétegszerkezetét nem valtoztatta meg.
A PI/GO mimdk monodiszperz Pd nanorészecskéket tartalmaznak, amelyek a hordozé felitletén,
valamint a grafit-oxid rétegkdzti terében helyerkednek el. Hidrofdb jellegitk miatt a minték szerves
olddszerekben jol diszpergilhatdk, Katalitikus tulajdonsagaikat terminils és belsd alkinek
folyadékfazist hidrogénezési reakcidiban tanulminyoztuk. A katalitikus aktivitist a reakcitk kezdeti
sebességével, valamint a turnover frekvencidval (TOF) jellemeztik. A Pd/GO nanokompozitok
termindlis alkinek hidrogénezési reakciGiban magymériékben aktiv és szelektfv katalizitoroknak
bizonyultak, aktivitisuk a reaktdns méretével szisztematikusan nem viltozoit. Belsd alkinek
atalakulisdban azonban a reaktinsmolekula tméretének novekedése a reakcifschessép jelentds
csikkenését eredményezte, amelyet a katalizdtorok rétegkozti fémtartalmanak hozziférhetéségével
hoztunk Ssszefiggésbe.

[1] Beckett, R.J., Croft, R.C., J. Phys. Chem., 56(8), 929-934 (1952).

[2] Dékany, L., Kriiger-Grasser, R., Weiss, A., Cofloid Polym. Sci., 276, 570-576
(1998).

{3] Bourlinos, A.B., Gournis, D., Petridis, D., Szab, T., Szeri, A., Dékany, 1.,
Langmuir, 19, 6050-6055 (2003).

[4] Mastalir, A, Kiraly, Z., Patzko, A., Dékany, 1., L’ Argentiere, P., Carbon, 46,
1631-37 (2008).
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1-nitro-ciklohexén szelektiv katalitikus hidrogénezésének vizsgalata

nagynyom:isi dramlasos rendszerben

Varga Eszter, V. évf vegyész
ELTE TTK XKémiai [ntézet, Szerves Kémiai Tanszék, ThalesNano Zrt.
Témavezetd: Dr. Wootsch Attila, laboratorium vezetd
ThalesNano Zri.

A giklohexanon-oxim Jparilag fontos nyersanyag, nagy mennyiségben elballitott mtermedier,
legfontosabb felhaszndlisa az e-kaprolaktim szintézise, A ciklohexanom-oxim elddllitdsara a
kizelmultban kdrnyezetkimélé eljarast javasoltak [1], az l-nitro-ciklohexén szelektiv katalitikus

redukcidjit arany tartalnd katalizdtorokon végezték.

o‘\_‘N =0
H-Cube
+ 2Hy ——— + H,O

A nitro-ciklobexén katalitikus hidrogénezése; & az H-Cube® fotdja

Munkim célja volt a ciklohexanon-oxitn laboratdriumi eldallitdsa l-nitro-cikiohexén szelektiv
katalitikns hidrogénezésével H-Cube® készilléket haszndlva. Vizsgiltam az Au/Ti0, visclkedését &s
osszehasonlitottam egyéb arany vagy mds aktiv fémet tartalmazd katalizitor aktivitdsdval A
reakciokdriilményeket a ThalesNano Zrt. aAltal gydartott mikrofluidikai reaktorok atkalmazasivai
optimalizaltam. A legjobb eredményt — 98%-o0s termelést — a kovetkezd korilményeknél kaptam:
Aw/TiO; katalizitor, etanol oldészer, p=70 bar, T=70°C, v=0,5 ml/perc. A reakci¢ termelését sikeresen
36-szorosara novelter az H-Cube Midi™ késziflékben [2]. Megallapitottam, hogy Pd és Pt katatizator
alkalmazdsdval, az arannyal ellentétben, a nitro-ciklohexdn a fStermék. A fémeken a ciklohexanon-
oxim szelektivitisa a kdvetkez6 sorrend szerint alakult: Pd<Rh<RuQ-<PtOr<Ir<Au. A kapott
eredmények alapjin feltételeztem, hogy az —C=C-N=0 konjugilt rendszer redukcidja az arany
feliiletén egy lépésben 1,4-mechanizmus szerint jatszodik le ~CH-C=N-OH-t eredményezve.

Irodalom:
[1] Corma, A., Serna P., Science, 313, 332-334 (2006)
[2] Varga Es, Varga El, Csajigi Cs., Wootsch A., Urge L., Darvas F. P0S00466 szabadalmi bejelentés (2008)
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Metilezett piridinszarmazékok vizzel vald elegyedési szabadenergiajinak
szamitisa szamitogépes szimulaciés modszerekkel

Darvas Maria, V. &vfl vegyész
ELTE TTK Kémiai Intézet, Fizikai Kémiai Tanszék,
Hadrfelilletek és Nanorendszerek Laboratériuma

Témavezets:  Dr. Jedlovszky Pl tudomanyos dszténdijas
ELTE Fizikai Kémia Tanszék, Hatdrfeliiletck és Nanorendszerek Laboratérivma

A klasszikus térimodinaimikabol jol ismert jelenség,
hogy  bizonyos  kétkomponensii  folvadékelegyek T
fazisdiagramjan  Ggynevezett nemelegyedési  hurok
taldlhaté. Az ilyen rendszerek egyes Osszetételi ardnyokban
barmely hémérsékleten kortitlanul elegyednek egyméassal,
létezik azonban egy olyan Gsszetételi tartominy, melyben
egy also €s egy felsé kritikus elegyedési homeérséklet kozott
a rendszer kétfazistva valik.

A piridin bizonyos metilezett szdrmazckainak vizzel
alkotott elegyei is mutatjik ezt a jelenséget. Raaddsul a
nemelegyedési tartomdny megléte és szélessége ezen
rendszerek esetében nagy mértékben fligg a metilesoportok
szAmAto! &s konstitiicios helyzetétl Eppen ezért a piridin
és a metilezett piridinszdrmazékok vizzel alkotott elegyeit
mind kisérleti, mind pedig elméleti és szimuldcids modszerekkel sokat vizsgaltak. A kisérleti
tapasztalatok szerint a piridin és az egyszeresen metilezett szdrmazékok szobahdmérsékleten,
légkori nyomdson korlatlanul elegyednek vizzel, mig a kétszeresen metilezett szarmazékok
fazisdiagramjan méar standard korillmények kozott is megtalilhatd a nemelegyedési
tartomany. Ez ellentmond az dsszes eddigi spekulativ elméleti ['], kvantumkémiai [7] vagy
szimuldcios vizsgalatnak [*], melyek szerint a piridinszirmazékok vizzel vald
hidrogénkdétéseinek erdssége a metilcsoportok szamdnak novelésével ndvekszik, és ezzel
egyiitt né a vizzel valé elegyedési készség is.

0 1 0
S Me N Me” NP Mo

Py 2-MPy 2,6-DMPy

T ¢, felsé

Tc, alsd

Munkank sordn a piridin, 2-metilpiridin és a 2,6-dimetilpiridin vizzel alkotott
energia ¢és a entropia jellegll jarulékat szamitottuk Monte Carlo szimuliciés modszerek
segitségével, annak érdekében, hogy a kisérleti és az elméleti eredmények kézdtt mindeddig
halmozédd ellentmondasokat feloldjuk.

['11 V. Brovehenko, A. V. Oleinikova, J. Chem. Phys. 106, 7756 (1997).
[?1 I. Papai, G. Jancsé, J. Phys. Chem. A, 104, 2132 (2000).
[*] L. Partay, G. Jancs6, P. Jedlovszky, I. Phys. Chem. B, 109, 8097 (2005).
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Enantioszelektiv antokatalizis vizsgilata stechasztikus kinetikai
eszkozlkel
Ditrdi Tamas, 1. évf. kémia BSc. haligatd
DE Természettudomanyi és Technologiai Kar

Témavezetd:  Dr. Lente Gabor egyectemi adjunktus

DE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A Kiraliids jelensége fonitos szerepel kap a biokémidban a cukrok & amingsavak teriiletén, mivel a
természetben ezen molekuldk esetében a két tikorképi pdr kiziil csak az egyik fordul eld nagy
mennyiségben, Az emberi szervezet kizardlag a szdmdra megfelels kiralitisd vegyiiletekkel tud
foglalkozmi, az ellentétes optikai aktivitasbak bizonyos esetekben nemhogy semlegesek, hanem
artalmasak is lehetnek. A jelensépet elég nehéz tudomanyos alapossdgeal értelmezni, mert a két
titkirképi par energidja egy jelentéktelen nagysagn (107" Mmol) kilonbséget elhanyagolva éppen
megegyezik.

Az elsd kémiai modellt, amely jrhatd utat it le az aszimmetria kialakuliséra, Frank ismertette
1953-ban. [1] A modell enantioszelektiv autokatalizist tartalmaz, vagyis egy kiralis molekula gyorsitja
dnmaga keletkezését. A modell masik 1ényeges eleme a kélcsdnds antagonizmus, amely sordn a kiralis
molekula két enantiomerje egymassal reagalva nem kiralis termékké alalkul.

Ebben a dolgozatban a kirdlis erfsftés jelenségére kidolgozott Frank-modell egy médositasat
vizsgaltuk sziochasztikus eszkozokkel. [2] A nyiflt rendszetben elképrzelt kémiai reakciok
modellezéséhez kifejlesztettitk a CSTR reaktor sztochasztikus kinetikai leirdsat. Ez a leftds algebrai,
linedris egyenletrendszer megolddsit igényli, amelyben a valtozdk az egyes megvaldsuld llapotok
valdszinliségei.

Az igy clérhetd valdszinliségekbdl kiszimoltuk az emantiomerfelesleg varhaté értékeét, amelyet
kitermeléssel korrigdlt valtozatban is figyelembe vettiink. Megmutattuk, hogy ha csupén a klasszikus
definicigit enantiomerfeleslegre tAmaszkodunk a modellszamitdsok soran, az jelentdsen félrvezethets
kiovetkeztetéseket ecredményezhet. Megillapitottuk, hogy az eredeti Frank-modellben szerepld,
‘kilestinbs  antagonizmus’-nak nevezett lépés nem kedvez a npagy enantiomerfeleslegek
kialakutasinak. Azt is megfigyeltiik, hogy jelentfsen aszimmetrikus allapotok csak kicsi atfolyasi
sebességnél johetnek létre, igy a kirdlis erOsités jelensége zart reaktort feltételezd modellekben

valdszinitleg jobban érvényesiil.

[11F. C. Frank Biochim. Biophys. Acta, 1953, 11, 459-463.
[2] G. Lente J Phys. Chem. 4, 2004, 108, 9475-9478.
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Termékvaltas optimalizalis
A linearis medell prediktiv szabalyozdétdl

az dsszetett nemlinedris on-line optimalizacidig

Dobos Laszlo, V. évf Vegyészmémik

Parmon Egyetem, Mémoki Kar

Témavezetl: Dr. habil. Abonyl Jdnes, cgyetemi docens

Pannon Egyetem, Folyamatmérndki Intézeti Tanszék

Napjaink erds gazdasagi versenye sziikségessé teszi a miikodd technoldgifk naprél napra
twténd fejlesztését a piaci igényekhez minél inkdbb alkalmazkodva. Kiilindsen igaz ez olyan
technolégiai rendszerek esefén, ahol ugyanazon technologidval eltérd alkalmazisi tulajdonsagi
termgkek készilnek (pl. polimer ipar). Az ilyen technologiak fejlesztése kiildndsen bonyolult lehet,
hiszen a kiilonbszd termékek kdzti termékvaltisnal d4n. off-grade termék keletkezik, amely mind
tulajdonsagaiban, mind értékében nem Gsszemérhetd a megfeleld mindségli, un on-spec termékekkel.
Ezen okok miatt a fejleszids egyik dtja a termékvaltisi idejének minimalizalasa, hiszen ezzel egyiitt
minimalizilhatd a keletkezett off-grade termék mennyisége. Tehat a cél olyan struktira és maodszertan
kialakitdsa, amely tobbtermékes technologidk esetén a termékvaltas idejét csikkenti, minimalizalja,

A modern, modell alap(i szabilyozé algoritmusok idealisak a probléma kezelésére, mert a
miikédésitk alapvetben egy célfiiggvény minimalizéldsin alapszik, hasonléan az optimalizilasi
feladatokhoz. A modell prediktiv szabalyozé (MPC) algoritmusok tervezése és alkalmazisa azonban
maodellt igényel, illetve komoly tervezést, folyamatos modellfejlesztést.

A munka sordn az volt a célom, hogy egy a szakirodalomban széles korben tanulmanyozott
polimerizaciés technolégia példajan keresxztiil bemutassam ezen algoritmusok alkalmazhatdsdgat
illetve hatékonysagit. A termékvaltist tamogatd eszkdzbk tervezésének elsb fizisiban egy, a
technologia bemenet-kimenet adatain alapuld, linciris modellt identifikiltam, és egy exen alapuld
linearis MPC algoritmust haszanaltam. Ennek hatékonysagat hasonlitottam dssze az ipari gyakorlatban
elterjedt PID szabalyozok hatékonysagaval,

Mivel a polimerizicios folyamatok nemlinedris modellegyenletekkel irhatok le, ezért a
tervezés masodik szakaszdban 2 nemlinedris MPC sémdk alkalmazhatdsagit vizsgilatam Az
optimaliziciés feladat megoldasihoz elengedhetetlen a nemlinedris wmodell, valamint kvadratikus
programozasi technika (SQP). EBzek segitségével létrehoztam MATLAB  kormyezetben egy
keretrendszert, amelyben a 3 alapelem a nemlinearis modell bedgyazasa az MPC struktiiriba.

Bir ez a séma egy esettanuminyon alapul, de nagy elbnye, hogy az clkészitett program
struktiralt, ezért kdnnyen implementalhaté mas technolégiik esetén, a termékvaltis optimalizalasa
soran.

Kulesszavak: NLMPC, DMC, model prediktiv szabalyozas, polimerizicids
technoldgidk, termékvaltas
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Desztiflalé osziop-profil gyors becslése dsszetételfitocd relativ ill€konysag

modeilel

Farkas Csaba Istvin, végzett vegyészmeérnik hallgatd

BME, Vegyészmémnoki és Biomémdoki Kar

Témavezetd: Dr. Rév Endre, egyetemi docens

Kémai és Kornyezeti Folyamatmérndki Tanszék

A vegyipar, a kbelaj — és petrolkémial ipar alapvet €s legiltalinosabban alkalmazott miivelete a
desztillicid, illetve az ismételt desztillicio: a rektifikilis. A megfelelo desztilliciés modszerek
kivalasztdsa, a végrehajtisukhoz szikséges berendezések, izemek kivilasztisa, tervezése, méretezése
a vegyészmérnoki tudomdny szerves része. A szdmitastechnika fejlddésével mara mar lehetdvé valt a
tbbkomponens( desztillalé folyamatok modellezése rutin médszerekkel, melyeket két £& csoportba
sorolhatunk. Az elsd csoportba tartoznak a mara mar kissé elavulinak szamit6 tervezs modszerek, mig
a mésodik csoportba sorolhatjuk a legtobb mai modellezd szofiver alapjit képezd szimuldcids
mddszereket. Az ilyen modszerek alapvetben egy adott oszlopra felirt zirt matematikai
dsszefiigpéseket (MESH egyenletrendszer} oldanak meg valamelyik széles korben eltetjedt modszer
segitségével. A desztilldld oszlopok tervezésckor az allanddsult allapot szamitasanak elsd lépése szinte
valamennyi szimuldcids modszer esetében az, hogy egy egyszerlisitett modell segitségével kezdeti
értdkeket. A konvergencia szempontjabo! rendkiviil kritikus a kezdeti értékek megadisa egy erfisen
nemidealis (pl. azeotrdpot képzd) elegy esetében. A legtdbb ilyen elegy esetében a gyors konvergatas,
illetve sokszor maga a konvergencia nehezen vagy egyalialin nem biztosithato.

Célkitiizésiink adott myomason az adott dsszetetelii folyadékkal egyensilyt tartd gdufazis kozelits
Gsszetételének meghatirozasa ofyan modellel, ami a himérséklet hatasit mar figyelembe veszi, majd
emnek alkalmazdsa oszlopszdmitdsokra, A kozelitéshez ofyan modellt hasznalunk, ami folyadék-
dsszetételtdl Mpggd relativ illékonysigot feltételez (o - modelf). A legtibb esetben a modell nagyon
pontosan illeszkedik a mérési adatsorra, sét erdsen nemidedlis rendszerek esetében is 61 illeszkedik.
Azcotrop rendszerek esetében az illeszkedés az azeotrdp pont kozelében még pontosabb, ami a
szétvilasztasok szempontjibdl lényeges. Mindemellett a  szémitds ideje joval kevesebb, mint egy
elegyitési t6bblet modell vagy egy illapot egyenlet esetében. Az {gy mepadoit kezdeti drickek LYOTS €5

biztos konvergencidt tudnak biztositani rektifikilé oszlopok tervezése soran.
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Speciral-SAR and QSAR Studies on Ecotoxicity of Some Aliphatic Amines
and Polyphenols

Marius Lazea, 2™ year MSc, QSAR
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Supervisors: Dr. Mihai V. Putz associate professor
Dr. Ana-Maria Putz research worker
Dr. Adrian Chiriac professor

Chemistry Department, West Univergity of Timisoara, Romania

Amines and their derivatives are compounds which are extensively used as drugs, cosmetics, dyes,
in synthesis of pesticides and as synthetic intermediates.

On the other side, flavonoids are natural components of human and animal diet and have been
shown to exert different biological effects, such as antiviral, anti-inflammatory, antimutagenic and
anticarcinogenic functions. To explain the relationship between their toxicity/activity and the
molecular descriptors simpte and multiple linear regressions were used for the valnes of LDS50 (lethal
dose)/EC50 (effective concentration) and the total energy, logP and pofarizability. While in current
mathematical formafisms the Algebra is called to systematize, classify and order the various concepts
and objects for relating and unifying them in a unitary system of comprehension, the QSAR
correlation highly simplifies and clarifies the role, the impact and the way of action of various
structural indices and parameters used in modeling. In this context the recent Speciral — and Quantum
— specjalizations of consecrated QSAR analysis provides useful inside in assessing molecular
mechanism and quantification of the difference concentrations forecasted “between various
maodels/endpoints tested.

Keywords: multivariate analysis, speciral paths, logP, lipophilicity, total energy

[1] Putz M.V., Lacrimi AM., /at. J Mol Sci. 8, 363-391 (2007)

[2] Lacrami A.M., Putz M.V., Ostafe V., Int. J. Mol. Sci., 8, 842-863 (2007)

[3] Putz M.V., Lacrimia A M., Ostafe V., Res. Lett. Ecol. Article ID12813/5 pages (2007)

[4] Lacrimi AM., Putz M.V. Ostale V., in: Advances in Quantum Chemical Bonding
Structures, MV. Putz (Ed.), Transworld Research Network, Kerala, India, 389419 (2008)

[5] Putz M.V., Duda-Seifnan C., Duda-Seiman D.M., Putz A M., Ini. J. Chem. Model. 1(1), 45-62
(2008)

[6] Putz M.V., Lazea M., Chiriac A., Tenciv L. dunals of West University of Timigoara, Series of
Chemisiry, 17 (3), 51-36 (2008)
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A 3 Dimenziés molekulatervezés automatizilasa egy webes

portalrendszeren keresztiil

Miiller Laszlo
SzTE Juhasz Gyula Pedagégusképzé Kar

Témavezeté:  Dr, Viskolez Béla

Szeged: Tudomanyegyetem, Juhdsz Gyula Pedagdgusképz Kar

A portdlrendszer képes a Gaussian03 programmal végzett kvantumkeémiai szAmitisok sorin kapott
output fijlokbol szdmos hasznos kémiai informdcid kigyiijtésére, ezek rendszerezett eltiroldsira
tgyelve a redundancidra, Képes online 0j 2 dimenzids molekula szerkezetek 1étrehozasara, amiket
végsd cilentrzésig & adatbazisba helyezésig. Ezzel betekintést adhatank mds embereknek is a
munkaba, illetve akér ki is zarhatjuk Sket. Kémiai szerkezeti képleteket rajzolhatunk kél dimenzidban.
A 2D struktirdbdl az OpenBabel segitségével ab initio (Gaussian03) inputokat készithetiink
automatikusan, amiket a portil rendszer segitségével egy tetszbleges klaszter feladat kiosztod
rendszerébe (SGE) kiildhetjitk szdmolasra, melynek ercdménydt egy Gaussian03 output f4jlbél kinyert
rendszerezett adathalmaz formijdban kapjuk vissza. Ez a kommnunikécis csatorna teljesen
automatizaltan a szamitdsi forrdsok teljes kihaszpaldsival miikodik. Nekiink ,csak” a kiértékelt
adatokat és a molekula 3D-s képét kell megtekinteniink, elemezniink, illetve tovabbi molelaildkat
létrehozni. Ezek az adatok megtekinthetGk, Osszevethetdk a ,Molecule Database™ linken beliit
felsorolt, elbzbleg mar feltbltdt adatok megtekintésével. A molekulamegjelenitd segitségével a
moleknla vizualis formaban is megtekinthet, ennek segitségével a szimitdsok kiértékelése, és
attekintése gyorsabbd vilik. A portdl a munka meggyorsitisat és a kényelmet hivatott szolgdlni.
Elkésziilt egy ,,majd” teljes magyar nyelvii help is a portdlhoz, ami leirja, hogy hogyan kell hasznalni a
funkciokat. Ez a leirds 2008 elsé felében késziilt, amikor a hallgaték egy kurzus keretein beliil
megtanultdk haszndlni, alkalmazni a portal fupkeidit. A hallpaték készitették el a magvar nyelvii
leirast €s a sajit tapasztalatukra épitve segitettdk a munkamat, a portdlrendszer fejlesztése sordn. A

stabilitasi, mentési funkeiok és a biztonsdg tesztelése utdn a portéirendszerimk eférie a 2.0-4s verziét.
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Heterokatalitikus cséreaktor matematikai meodelljének fejlesztése

Radi Gydrgy, V. évl. vegyészmérndk Pannon Egyetem, Mérndki Kar

Témavezetdk:  Chovan Tibor egyetemi docens
PE Folyamatmérnoki Intézeti Tanszek
Varga Tamas PhD hallgaté
PE Folyamatmérntiki Intézeti Tanszék

A vizsgilatom tirgya egy meghatirozd magyar vegyipari vallalatnil miikodé az iparban
alkalmazott gaz-szilard fizisi, alléagyas, heterogén- katalitikus, csékdteges reaktor. A reaktornak,
ahol a kémiai dtalakulds végbe megy, biztositania kell a reakcid szdmara a megfeleld korilményeket a
kelld idében. A célom a reaktor meglévd matematikai modelljének tovabbfejlesztése és ezzel egy
portosabb szamitast biziositd technoldgia szimulator megalkotasa.

A szimuldtor segitségével Ichetdség nyilik a kiilonbozd paraméter kombinaciok hatasainak
elbrejelzésére anélkil, hogy a valds berendezést esetleges kockdzatoknak tennénk ki, igy pénz és id6
takarithaté meg biztonsdgosan. A szimuldtor megvaldsitasit egy a reakiorban lévd katalizator szemcse
megalkotisaval kezdtem. A modellfejlesztds sordn a kvazihomogén fizisi modellt, kétfazist modellé
alakitom, amely mar alkalmassa vélik az aramld gazhalmazailapoti kozeg €s a katalizator szemcse
koizoit lejatszddo transeportfolyamatok lefrisira. Ehhez egy CFD szoftvert, a COMSOL Multiphysics
programesomagot haszndltam. A modellben szerepld ismeretlen paramétereket a valos fizikai
rendszeren szolgaltatja.

A megalkotott szemesemodellt a COMSOL Multiphysics-MATLAB Interface segitségével
exportdlom a MATLAB programba. A kapott modeli a katalizitor 4gy mikroszintll modellje, amely
segitségével felépithetd egy katalizétor 4gy. Ez a MATLAB becpitett fliggvényei segitségével
megoldhatd.

Az ¢lsé 1épésben a meglév adatok alapjdn a szemcse Muitiphysics-be triénd leképezését,
majd a két program kapcsolatdnak feltdrdsat, & a reaktor szemcsék egydimenzids (kaszkid)
dsszekapesolisat tiztern ki célul. A tovabbiakban a reaktor szemcsék kolosonhatasait a tér 65bbi

irdnyaba szeretnénk kiterjeszteni, és igy |étrehozni a valosaghii katalizétor 4gy matematikai modelljét.
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Oszcilldld (bio)kémiai modellek érzékenységének vizsgilata
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Csikasz-Nagy Attila tudoményos fomunkatars
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Munkim sordn a sejtciklust vizsgiltam A sejtciklus az eukaridta sejthen két osztédas kouzott

[ejatszodo folyamat. Szakaszai:

. A G, fhzis az elsd novekedési szakasz,

. Az S fazis a DNS-replikicid helye.

. A G fazis a masodik nvekedési szakasz, a sejt felkészitése az osztodisra.
. Az M fazis vagy mitézis és citokinézis, a sejt ketidvalasa két utddsejtre.

A sejteiklus sordn a kromoszoma-replilcicid (S fazis) €s -szepregacid (M fizis) mindig felvaliva
kell, hogy bekiivetkezzék, A kromoszéma-replikacio és —szegreghcid ezen szigori alternaldsit az
eukarijta sejtciklus alatt bonyolult, fehérjékbol 4116, molekularis biokémiai szabalyozo halozat, a
sejteiklus gépezet iranyitja.

A szabilyozisi haldzat a biokémiai reakciék kinetikai lefrisaval differencidlegyenletekké
alakithatd, és az egyenletek megolddsa a szabilyorisi rendszer viselkedését szolgéltatja. Az gy felirt
differencidlegyentetek tartalmaznak t6bb paramstert, ezeknek a kisérleti meghatirozisa nehézkes.
Szdmitogepes szimulicidval viszont kereshetd megfelelé paraméterhalmaz, melyre periodikus
megoldasokat kapunk (azaz a sejtciklusgépezetben a killoinbozé anyagok koncentricitja periodikusan
véltozik, igy tartva fann az S és M fizisok alterndlisat).

Az irodalomban meglévik koziil tobb sejtciklusmodellt vizsgaltunk, keresve, hogy ezek kil
melyik a legrobosztusabb a paraméterek megvaltozasara. A robosztussdg egy bioldgiai rendszernek,
de még a kifinomult mérndki szerkezeteknek is alapvetd telajdonsdga. Minél kevéshé érzékeny a
rendszer a kiilsG, illetve a belsé kdrnyezet perturbacidjira, minél jobban tud alkalmazkodni, annal
életképesebb.

[1]1E. Sipos-Szabd, L. P21, J. Téth, 1. Gy. Zsély, T. Turényi, A. Csikasz-Nagy: Sensitivity analysis
of a generic cell-cycle model, Poster presented at 2nd FUNCDYN meeting Rothenburg ob der Tauber,
Germany, 15-18 September 2008.
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Osztott terii rektifikalé kolonna stacioner és dinamikus vizsgilata
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Témavezetik: dr. Németh Sandor egyetemi dodens

PE Folyamatmérndki Intézeti Tanszék

A rektifikdlis miivelete az egylk legelterjedtebb elvalaszté miivelet az iparban. Nagyszadmi
alkalmazisa és a nagy energia felhasznaliasa miait, intenziven folylk desztillild keészilékek
konstrukcidjanak, tizemeltetési stratégidjinak fejlesztése.

Foként az olajiparban hangsalyos az oldal elvétes kolonndk alkalmazisa, hiszen a feldolgozando
elegyekben sok komponens van. Az ilyen berendezések egyik lehetséges valtozata, amikor az oszlop
terét megosztjak, ezltal kialakitva egy betaplalasi és egy elvdicli zonat, megakadilyozva, hogy a
betiplalasi aram keveredjen az elvételi arammal Ez a konstrukeid varhatéan nagyobb hatasfokkal
miikédik, vagyis jobb lesz az energia kibaszndlisa. Igy a mar meglévd miiveleti egységek energia
kihasznalasdt lehetséges lenne ndvelni bizonyos beruhdzasi kdltséggel.

Munkim sordn megvizsgiltam, hogy az 0j konstrukciénak hogyan alakel az energia igénye
Osszehasonlitva a hagyomanyos struktirikkal Az lizemeltetés szempontjabdl ¢lemeztem, hogy a
kolonna iranyitdsa, milyen 1 kihivisokat jelenthet. A vizsgilatokat a rendszer dinamikus
szimuléciéval végeztem el fgy alkalmam nyilt a feltételek széleskorii valtoztatisira, az egyes

llapotok kozdtti Atmenetek elemzésdére, killonbozd iizemeltetési stratégiak kiprobalasara.
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Gdézhilézatok modellezése és iranyitasa
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Munkim célja egy gozhaldzati egység modellexése, &5 irdnyitdsi rendszer megalkotisa ehhez az
egyscghez. Munkim kiinduldpontjat egy valds ipari probléma szolgiltatia. A feladat egy
gbzfejlesztdbdl érkezd talhevitett vizgdz dram nyomisanak s hémérsékletének stabilizalasa folyadék
allapotu viz befecskendezésével.

Kiinduldsként a modellezés Altalinos szabalyai szerint meghatiroztam az objektumot, majd
felirtam a sziikséges mérlegegyenleteket ¢s a kiegészitd algebrai egyenleteket, Az objektumot ey
tokéletesen kevert egységnek tekintettem, amelynek két bevezetése van, egy viz & egy géz, valamint
egy kivezetése, ami szintén egy glziram. Az dtdramld kozeg mennyiségét szelepek hatirozzak meg. A
két hetdplalasi dram szelepeit vezérelve kivantam bedllitani a belsé tér, & ezzel a kimend ram
nyomasat és hémérséklerét.

A modell felirasat kovetie a szamolasi algoritmus megalkotisa 6s beprogramozisa, melyhez
Matltab-Simulink programckat haszniltam. A modell futtatisinak eredményeként azt tapasztaltam,
hogy irdnyitds nélkiili rendszerem nem linearis, adoff munkapont kornyezetében elstrendl
rendszerekhez hasonld viselkedést mutat.

Miutan a rendszer nyitott kori viselkedését megvizsgdltam, megterveztem az irdnyitisi struktdrat,
Eldszor PID szabdlyozokat probaltam ki, szimuldciés vizsgilatokkal. Azt tapasztaltam, hogy a PID
hozziaddsaval killén-killon a nyomas és a hdmérséklet jol szabalyozhatd, azonban az egytttes
szabalyozds mar kevésbé pontos, illetve tibb mozgast igényel a szabalyzoktol.

Tovibbi terveim kizitt szerepel, hogy az egyszerii PID szabilyzét magasabb szintit modell atapit
szabdlyozora cserélem, Az igy kapott eredményeket ipari adatokkal osszehasonlitva megillapitom,

hogy milyen szabilyozét, illetve milyen szabalyozasi stratégiat érdemes valasztand.
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A reakcidkinetikai adatbazisokban a scbességi  egylitthatok hdmérsékletfiggését  Arrhenius-
paraméterekkel jellemzik, de ugyanakkor nem az Arthenius-paraméterek bizonytalansigit adjdk meg,
hanem helyette a sebességi egyiitthatok bizonytalansiganak hdmérsékletfiggését. Megvizsgiltuk,
hogy a sebességi egyiitthatok bizonytalansdgira vonatkozod adatok az Arrhenius-paraméterek milyen
egyiittes  valdszinliségi  slrliségfiggvényének felelnek meg. Megmutattuk, hogy két- £s
hiromparaméteres  Arrhenius  egyenlet csetén is  lehet kielégith pontossiggal megfeleld
strlségfliggvényt talilni. A modszert a kbvetkezd reakeiok példdin keresztiil mutatjuk be:
H+H;0,=HO 1L, O+HO=0H 105, é HHO=0+0H. Az (4, F), illetve (4, n, E) paraméterck minden
esetben erdsen korreliltnak bizomyultak. Ezt a bonyolult korrelacié nem adhatd meg korrelicios
matrix-szal, hanem a siiriségfliggvények polinommal illesztett leirdsira van szikség, Az Arrhenius-
paraméterek egyiittes stirliségfliggvénye pontosan jellemezheti ezen paraméterek bizonytalansdgat
minden reakcié esetén. Ez a siiriségfiiggvény Monte-Carlo-szimulacidkban felhasznilhaté arra, hogy
az Arrhenius-paraméterek bizonytalansiginak hatasat kifltm-kilsn vizsgiliuk.

A értdlek

Az Arrhenius-paraméterek kétdimenzids egyiittes siirliségfiiggvénye a
HAH0:=HO+H, reakcio esetén
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Komplex mérérendszer épitése, automatizaldsa és alkalmazisa specialis és

rutinszerii elektrokémiai mérésekhez

Vesztergom Soma, [V. évf. vegyész

ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Ling Gyozi egyetemi tanar
ELTE Fizikai Kémiai Tanszék

Az elektroksmiai jelenségek tanulminyozdsat szolgald mérdsi modszerekkel 2007, tavaszan kezdtem
megismerkedni az ELTE Fiztkai Kémiai Tonszékének Elektrokémiai és Elekiroanalitikai
Laboratérinmédban. It Dr. Lang Gydzd vezetésével, rudsodéves vegyész hallgatdként kezdiem
tudoményos didkkdri munkiba.

Munkim megkezdésekor ¢lsé feladatom volt egy analég elven mitkdds, magyar gyartmanyl ket-
tds potenciosztit szamitogéphez illesziése; a méréshez kapesolddd vezérlési &s adatgyiijtési feladatok
teljes automatizdlisa, Mikor e kezelSfelilet elkészilt, néhany egyszeribb fejlesztéssel sikerilt
megoldani, hogy a szoftver ne csak az emliteit, hanem mas tipusi potenciosztatok vezéridsére is képes
legyen. gy azita a program beallitasainak kisebb, a felhasznalo altal konnyen elvégezhetd modositasa
altal mérrendszerem 15bb, a laboratériumi gyakorlatban clterjedten alkalmazott sztittipusra
illeszthetd,

Hamar kideriilt, hogy a program nyfjtotta lehet6ségek a felhasznalé szaméara olyan szabadsagot
adnak, melynek kihasznilisival gyakorlatilag barmilyen potenciodinamikus elektrokémiai mérés
elvégezhet§, Ennek koszonbetden a program segitségével sikeriilt néhdny igen érdekes kisérletet is
elvégezniink, melyek az elektrokémia szakirodalmdban eddig nem emlittettek,

A rendszerhez integraltan elkészitettem egy egyszer(i hardvert is, mely az elektrokémiai cella & az
elektrédok rendszerbe kapesoldsit végwd el DIO portokon keresztiil, illetdleg lehetdséget ad az éppen
nem vezeérelt elekirddok nyugalmi potencidlianak mérésére.

A szoftver tartalmaz tovibbd egy modult, mely egy motor forgatdsat vezdrli, igy a szoftver
kiviléan alkalmazhato forgd elektrodos elekirokémiai kisérletekben is,

Sikeriilt tovabbd egy elektrokémiai kvarckristily-nanomérleg (EQCN) integralasit s
megoldanom, igy mérbrendszerem most mar képes epy rezgd kvarcelektrod rezgési frekvencidjanak
mérésével az elektréd feliileti tomegvaltozisat akdr nanogramm pontossdgeal mérni.

Jelen dolgozatom témdja e komplex elektrokémiai mérérendszer, illetéleg az azt vezérld
DoubleStat Instrument szoftver bemutatisa. A dolgozat részleteiben is targyalja majd a program
felépitését, majd az uztolsé fejezetben bemutatok néhény érdekesebb, a szoftver segitségével
megvalsithato, 0 elektrokémiai modszert is.

E dolgozatommal A National Instruments A Virtuilis Miiszerezésért Alapitvany 2008. &vi
palyazatin elsé difat nyertem.
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Borkdsav szirmazékok fémsdinak alkalmazdsa P-kirilis

vegyiiletek reszolvilisiara

Bagi Péter, IV. évf vegyészmémnik

BME Vegyészmérnoki és Bioméméki Kar

Témavezetdk:  Ujj Viktoria doktorandusz
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék
Dr. Fogassy Elemér egyetemt tangr
BME Szerves Kémia és Technoldgia Tanszék

A szintetikus szerves kémidban széles kirben alkalmaznak P-aszimmefria centrumot
tartalmazd foszforvegyiiletekel, amelyek kdzil a kirilis foszfinoknak van a legnagyobb jelentésége,
ugyanis ezeknek a vegyiileteknek Atmenetifém komplexei hatékonyan hasznalhaték katalizatorként
enantioszelektiv homogén katalitikus reakeciokban. A P-kirglis vegyiletek elsédleges forrdsa a
reszolvalas, valamint az aszimmetrikus szintézis.

A kutatécsoportban mar végeztek kisérleteket az 1-szabsztitualt-3-metil-3-foszfolén-1-oxidok
(1} optikai izomerjeinek elvilasztasdra, Sikerilt kidolgozni egy hatékomy reszolvilasi eljardst
foszfolén-oxidok (1) enantiomerjeinek elvilasztisara TADDOL-szarmazékok fethaszndlasival. [1]
Szintén }6 eredményeket értek ¢l O,0°- dibenzoilborkisav (2) és 0,0 -di-p-toluoilborkésav 3
savanyil Ca®’ s reszolvilodgensek alkalmazisa sordn. [2]

Az utébb emlitett Kkisérleteket folytatva TDK munkim sorin vizsgdltam az 0.0
dibenzoilborkésav semleges Ca™ sdjanak (4) hatékonysagat a foszolén-oxidok (1) reszolvalasa soran,
majd kés8bb az O,0"-dibenzoilborkfsav més savanyh és semleges fémsoinak (Mg", Zn*', Cu®")
alkalmazhaiGsdgit is tanulmanyoztam. Emellett szamos més reszolvilodgens Ca®* séival is

megkiséreltem a foszfolén-oxidok reszolvildsat.

N
hd HOOC  CoOr HOOC  COO" s 00C Coo

1 2 3 4
¥ = ail, alkil, alkoxi

{_S M 0OCPh B O0CPhMep! r H  OOCPh
Caz{PhCOO"" et } PMEPHTOG G—{H ‘ Ca“"[PhCDO'-H“H

[1] Novék, T., Ujj, V., Schindler, J., Czugler, M., Kubinyi, M., Mayer, Zs. A.,
Fogassy, E., Keglevich, Gy., Tetrahedron: Asymmeiry, 18 (24), 2965-2972 (2007)
f2] Ujj, V., Schindlex, J., Novik, T., Czugler, M., Fogassy, E., Keglevich, Gy.,
Tetrahedron: Asymmetry, 19 (16), 1973-1977 (2008)
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Triglicerid-gizolaj elegyek katalitikus falalitasanak vizsgdlata

Baladincz Péter egyetemi hallgato
Pannon Egyetem, Mérndki Kar, Vegyészmérndiki és Folyamatmérnoki Entézet,

Asvinyolaj- és Széntechnoldgiai Intézeti Tanszék

Témavezetd: Dr. Hancsok Jend egyetemi docens
PE, Mémaki Kar, Vegyészmérnoki és Folyamatmérdki intézet,

Asvényolaj- és Széntechnologiai Intézeti Tanszék

A modern emberi civilizacid szamdra fontos a mobilitas megirzése, amelynek energiaigényét
napjainkban tSbbnyire & fosszilis energiahordozokbol fedezik. A kdolajkészletek kimeriilése, a
kbolajisl valé fiiggdsde, a nagymértékii kdmyezetszennyezds & az importfilggdség csdkkentésének
igénye a figyelmet az altemativ energiahordozok, azokon bekil is a biceredetd energiahordozdék
kifejlesztését &s alkalmazisba vételét tette sziksépessé,

Az altermativ motorhajtoanyagok kézé tartoznak a biomasszdbdl, mint allanddan megijuld,
illetSleg  megiiithaté  energiaforrdsbdl  eldillithatd  bio-motorhajtéanyagok. A bioeredetil
motorhajtoanyagok gyartdsa, tdroldsa, szallitisa és felhasznilfsa soran kisebb a karosanyag
kibocsatas, mivel a felhasznalas sordn keletkezd COs nem terheli a kirnyezetet, mivel az a ndvények
fotoszintézise sordn azokba ismét beépitl, igy, kisebb mértékben terheli a kérmyezetet, mint a fosszilis
energiahordozdkbdl elddllitott motorhajtdanyagok haszndlata, A novényolajokbél atészterczéssel
eléallitott  biodizelek szdmos hatranyos tulajdonsiggal rendelkeznek {pl. észterkitések
hidrolizisérzékenysége, kettdskoté€sek miatt rossz oxidicios- & hdstabiliths, magas ar, stb.). Bzért
fontos mas kémiai Uton vald dtalakitdsok kutatdsa, példaul a hidrogénezésé. Ekkor a trigliceridekbd!
oxigéneltdvolitassal n-paraffinokban dus termékelegy allithatd ¢ld.

Kisérleti munkam soran célom volt gizolajpirlat & névényolaj elegyek katalitikus
hidrogénezésének. vizsgdlata, Emek sordn a rendelkezésemre bocsatott ipari katalizétoron a mtiveleti
paraméterek termékhozamra és termékmindségre gyakorolt hatisanak vizsgilata, ezek alapjan pedig a
kedvezd technologiai paraméterek meghatirozasa volt.

A vizsgilt katalizatoron kilénbozd milveleti paraméterkombinacioknal (homérséklet: 300-
380°C, nyomas: 80 bar, folyadékterhelés: 1,0 h', hidrogéw/alapanyag arény: 600 Nm'/m?) nyert,
bioghzolaj tartalmd gézolaj termékek hozamadatai és mindségi jellemzéi alapjan megillapitottam,
hogy a legkedvezdbb termékeket (gyakorlatilag kén-, nitrogén-, aromas-, és olefinmentes, kedvezd

cetinindex, stb.) 320-340°C esetén nyertem.
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Monofluides hiité-fiité rendszer irinyitisa szakaszos

gyirtoceila esetén

Balaton Miklés Gibor, V. évf. vegydszmémok
Pannon Egyetem, Mérmoki Kar

Témavezetd:  dr. Nagy Lajos, egyetemi docens

A szakaszos technologiai rendszert alkalmazo nizemek egyre inkabb Attérnek a muitipurpose,
azaz tobboéld izemek épitésére. Ha t0bb reakfor van egymds kiryezetében, akkor érdemes egy
kazponti hi elldtd rendszert megépiteni. Erre az egyik legalkalmasabb (j technolégia a monoflyidos
kopeny hiités-fiités, amely egyre jobban elterjed a batch technologiakkal rendelkezd fizemek kizott.

A Folyamatmérndki Intézeti Tanszék laboratdriumaban mikédik egy 50 literes zomdncozott
reakiorra épiilé gyartocella, melynek feldjitdsa sordn Gj hiits-ft6 rendszert alakitottak ki, A reaktor
kopenyébil visszatérd kizeg mennyiségét egy szelep segitésével Iehet szabdlyozni. Majd a folyadék a
birom gémbcsapon keresztil birom tartilyba juthat. A hérom tartdly mindegyikében harom
kilonbozd hémérséklet allithatd el. A tartilyok mindegyike kb. 100 literes, €5 ezeket egy-egy
kiegyenlitd vezeték kiti tssze. A megfeleld hdmérséklet elballitisa a reaktor kamyezetdben torténik,
tehat nem kiilsd halozatrdl érkezik a henergia. A megfeleld hokozld folyadék megvilasztdsa esetén a
hémérséklettartomany: -15°C-180°C lehet.

A monofluidos rendszer hitrinya, hogy a hdrom killonbézd hdmérsékleti kizeg kozott valtast
dsszehangoltan kell mijkadtetni. Ez bonyoluliabb, mint a hagyomdnyos splii-range szabdlyozas esetén,
ahol csak két szelepet kell 8sszehangolni,

A szakaszos gyartocella reaktordnak homérséklet szabdlyozdsshoz kaszkad struktirji
szabilyozot alkalmaznak. A master kér a reaktor hémérsékletét szabslyozza, ami a képeny
hémérsékletének fiiggvénye. A kopeny homérsékletét a slave kor szabalyozza, de itt szabalyozdt ki
kell egésziteni egy split-range szabilyzoval Ez utdbbi a monofluidos hiits-fiitd rendszer miiksdését
szabilyozza. Vezérhi milyen kézeg 1épjen a reaktor kipenyébe és mekkora térfogat drammal.

A dolgozat célja, hogy 1éirehozzam a monofhridos hiitd-fiitd rendszer modelljét, majd a master
kéri szabalyozas nélkilli modell dinamikijat dsszehasonlitsam a valos rendszerrel. Az fgy kapott
modell, és a mir meglévd reaktormodell dsszekapesoldsaval valosidejii szimulaciot lehet végezni, és

¢z altal kiilonbdzd homérsékletekhez tartozo split-range szabalyozdkat lehet kialakitani.
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Fenol-szarmazékok O-alkilezésének vizsgilata mikrohulldmd kériillményak

kiizott

Bilint Erika, V. évf vegyészmémnok

BME Vegyészmérndki és Biomérnski Kar

Témavezetd: Dr. Keglevich Gyirgy tanszékvezetd egyetemt tanar

BME Szerves Kémia ¢s Technoldgia Tanszék

A mikrotullami technika alkalmazasa egyre szélesebb kirben terjed a kiilonféle reakciok
megvalositdsa sordn. Mar ma is van ipari 1éptékben alkalmazott dtalakitas, azonban e téren
igazi attorés az elkdvetkezd években varhato. Szintén kornyezetbardt reakciémegvalésitast
tesz lehetdvé a fizistranszfer katalizis, amikor is szilard hordozohoz kétoit katalizitor a
legjobb megoldas.

A kutatbcsoportban  kordbban  kiilinbdzé CH-savas vegyiiletek alkilezését mar
tapulmanyoztak mikrohullami reaktor alkalmazasaval.

Tudomanyos didkkori munkdm sorin kilonféle fenol-szdrmazékok Q-alkilezési
reakcidinak mikrofullimt korilmények kozotti megvaldsithatésdganak tanulmanyozdsit
kaptam feladatul. Célunk annak vizsgalata volt, hogy a fazistranszfer katalizalt O-alkilezések
karében milyen hatdsa, illetve befolydsa van a mikrohullimi besugirzdsnak. Van-e csetleg
valamiféle szinergizmus? Osszehasonlitisképpen a reakcidkat elvégeztik termikus
koralmények kozott is. Ezenkiviil célunk volt ezen reakcidk optimélis kortilményeinek

megtaldlasa, a termékek azonositdsa, illetve jellemzése.

OR

MaCO3

OH

Y
¥ = H; GHy; G 'Bu
RX = BnBr, BnCl, Etl, 'PrBr

A vizsgalt modellvegyliletek esetén tisztdztuk, hogy milyen termékekhez vezetnek az

alkilezések és megtaldituk az optimélisnak mondhaté reakcickériilményeket.
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Transz-1,2-ciklohexdndiol rezolvildsa szuperkritikus

szén-dioxidos extrakcidval

Bansaghi Gyorgy, IV. évf vegyészmérnsk

BME Vegyészmérndki és Biomérnski Kar

TémavezetOk: Kozelné dr. Székely Edit adjunktus
BME Kémiai és Kornyezeti Folyamatmémdki Tanszék
Dr. Simandi Béla egyetemi. docens

BME Kémiai és Komyezeti Folyamatmérnéki Tanszék

A modern vegyipar jelentds mennyiségben allif ¢l kiralis vegyileteket enantiomertiszta formaban.
A kirdlis vegyiletek felhasznilasa évrdl évre folyamatosan nb. A termékre vomatkozd szigord
mindségi elbirdsok biztositdsa mellett a z6ld kémia fontos feladta, hogy az eljardsok
kémyezetierhelését minimalizilja.

A munkiam sorin vizsgalt vegyilet a framsz-1,2-ciklobexdndiol (CHD). Reszolvald agensként
(elokisérletek alapjan) I-(+)-borkisavat alkalmaztam, amely a R R-CHD-lal stabil diasztereomert
képez etanolban. A beparls utin kapott szildrd keverékbdl szuperkritikus szén-dioxidos extrakcioval
20 MPa nyoindson, 33 °C homérsékleten az S,.5-CHID-ban das elegyet nyertem ki. A raffinitum
Na;COs-tal megbonthat6.

A fenti médszer zdldkémiai szempontbd] igen elényds. A szén-dioxid ofcsén nagy tisztasagban
hozziférhetd, biztonsigos, egyszeriien regenerilhatd és igy a termék olddszernyomoktSl mentes. A
borkésav konnyen elérhetd rezolvaloszer. A raffindtum megbontds anyagvesziesége ¢és
kornyezetterhelése azonban magas. Munkdm egyik célia ezért a raffindtum in situ megbontasanak
kidolgozasa volt. Az atmoszférikus karlilmények kazott 132 °C-ig stabil diasziercomert az extrakcids
hémérséklet [egalibb 73°C-ra emelésével 20 MPa nyomdason bontottam meg. A diasziercomerben
megkdtdtt £,R-CHD-ban dis elegy igy a masodik extrakeids lépésben kioldhaté az S,5-CHD-ban diis
clegy extrackiofa utdn. A visszamarado bork8sav kénnyen regenerilhatd, valamint az 1j eljirdsban
haszndlt egyetlen szerves olddszer az etanol.

Munkdm mésik tertilete a borkdsav : racém CHD mélarany hatisinak vizsgilata volt 0 - 4
tartomdnyban. Szoktatlan médon az elsd extrakcios lépés termelése 0,5-6s és armmal nagyobb
molaranyndl is a bemért racém vegyiilet 50%-a. A mélardny ndvelésével az enatiomer tisztasag (ec)
monoton nd. 1,5-nél nagyobb molaranynal az extraktum és raffindtum ee érteke §0% folotti, kdzel 50-
50%-0s racémra vonatkoztatott termeléssel. Porrdntgen-diffrakeios mérésekkel igazoltam, hogy az
R.R-CHD erds komplexet képez, mig az §.5-CHD nem reagil az &, R-borkésavval. Az 5,5-CHD —R R-

borkdsav komplexet semmilyen olddszerbé] sem sikeriilt eldallitani.
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Bioetanol/gizolai Emulziok Elfallitdsa &s Vizsgilata

Eller Zoltan, V. évi vegycszmérnok

Pannon Egyetem, Mérmoki Kar

Témavezets: Dr. Hanesok Jend, egyetemi docens
Mémoki Kar, Vegyszmémoki és Folyamatmérndki Intézet, Asvinyolaj- és

Széntechnolégiai Intézeti Tanszek

A Dbioetanol dizelgizolajokban torténd felhasznilisdnak legfontosabd okai a kirosanyag-
kibocsatias  csbkkentése, meghjithatd  forrdsbol szdrmazé  keverGkomponens alkalmazasa
(tiveghdzhatast okozd gizok kibocsatasinak cstkkentése) valamint a fosszilis energiahordozdk
felhasznalt mennyiségének csikkentése. A bioetanol ilyen céli alkalmazasanak azonban tébb korlatja
is van. Ezek kozil a legfontosabbak az emulzid stabilitisa, kilondsen kis hdmérsékleten és viz
Jjelenlétekor.

TDK dolgozatom irodalmi Osszefoglaldjiban tirgyaltam a bioetanol/dizelgizolaj emulzidk
alapanyagainak  (bioetanol, alapgizola;, feliletaktiv  anyag) jellemzOit, az eldallitott
bioetanol/dizelgazolaj emulziok tulajdonsdgait ¢s  Diesel-motorokban  vald  felhasznabisanak
lehetdsépeit.

Kisérleti munkim ¢élja stabil bioetanol/dizelgézola) emulzié elGaltitisa volt. Enmek keretében
emnlziokat  Allitottam  elé  killémbtzd emulgeitor adalékok, illetdleg adalékkompoziciok
felhasznilasival. Megfeleld stabilitdsvizsgilati médszer kidolgozdsa utdn vizsgaltam a kiifdnbdzd
adalékokkal, adalékkompoziciokkal eldallitott emulzidk stabilithsdnak a hémérséklettdl, a bioetanol
koncentraciojatd] és annak viztartalmatdl valo fiiggését. Ezenkiviil vizsgiltam a bioetanol/dizelgizolaj
emulziok analitikai és alkalmazéstechnikai tulajdonsdgait is dsszehasonlitva az alapgdzolaj és az MSZ
EN 590:2004 termékszabvany hasonlo értékeivel.

Megallapitottam, hogy az emulzidk stabilitdsat nagymértékben rontja a hdmérséklet cskkentése
és a bioetanol viztartabmdnak ndvekedése. Sikertilt olyan adalékkompozicidt kivilasztanom, amely
segitségével 5,0wv%, 3,0 viwS4 viztartalmd bioetanol stabilan emulzidban tarthatd -2°C

hémérsékleten. Favaslatot tettem a bioetanal okozta cetanszam-csikkenés kompenzalasara,
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Gamma-valerolakton alapi ionos folyadékok

Fegyverneki Diniel, IV. évf vegyész

ELTE TTK Kémiai Intézet, Szerves Kémiai Tanszék

Témavezetd:  Dr, Horvith Istvin Tamas
ELTE TTK Kémiai Intézet, Szerves Kémiai Tanszék

A z6ld kémia egyik fontos oélkitiizése, hogy az iliékony szerves oldészercket természetes
alapanyagokbol eldillitott, nem illékony vegyiiletekkel helyettesitsiik, A munkim célja az volt, hogy a
fenntarthatosag c€ljabol vizsgalt vegyiilet, a y-valerolakton & a potencialis , z81d” oldészerek, az ionos
folyadékok Osszekapesolisabdl minden komponensében komyezetbarit oldészert allitsak elb, A
kisérleteim sordn ionos folyadékokat allitottam eld, melyek anionja a y-valerolakton gyiiri
felnyilésaval jott létre. A reakeid kvaterner amméniumsdk, példaul tetrabutifammonium-hidroxid,
tetrametilamménium-hidroxid €s kolin hidroxid vizes oldata és y-valerolakton kozdtt jatszédott le, ez

utdbbi esetében rind az anion, mind a kation természetes eredetii,

@ . O
RN OH N
/O\ + ! —_— 7@ r
o o)

(8]
OH

1. dbra: y-valerolakton s a kvatcmer amméniumsok reakceidjanak altalanos cgyenlete
Az ionos folyadékok szerkezetét NMR. spektroszkopidval bizonyitottam, Vizsgiltam az jonos
folyadékok fajlagos vezetdsét, viszkozitisit és siirliségél, a vizsgilatok eredményét pedig

Ssszehasonlitottam az irodalomban koribban [efrt Altalénos tendencidkkal és mds ionos folyadékok

tulajdonsagaival.
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Nagy cetdnszémd biegézelajok elf4llitdsdnak vizsgdlata

Kasza Tamds, okl. vegyészmérnok

Toth Csaba, okl. vegyészmérndk

Pannon Egvetern, Méméki Kar

Témaverets:  Dr. Hanesok Jend egyetemi docens
PE Vegyészimérnoki €s Folyamatmérndki Intézet,

Asvényolaj- és Széntechnologia Intézeti Tanszdk

A ftrigliceridek l(pl. nbvényolajok), de kuldnosen szirmazékaik motorhajtéanyagként valo
alkalmazasa iranti igény a vilagon egyre nagyobb. Ennek oka — tdbbek kozoit — a fosszilis energia-
hordozdk végessége, a kbolajtdl vald fiiggdség csokkentése €5 a kamnyezet megdvasa, A ndvényolajok
dnmagukban vald alkalmazasa dizelmotorokban csak jelentds mértékii atalakitassal lehetséges. Ezért
sziikséges ezen nivényolajok kémiai Atalakitisa, hogy megfeleld minbségli motorhajtdanyagokat,
illetdleg keverdkomponenseket nyerjiink. Jelenleg féként kilénbozd novényolajokbol atészterezéssel
elballitott biodizeleket alkalmazzak gazolajok keverdkomponenseként. Ezek azonban szimos
batrantval rendelkeznek (pl. rossz hd- és oxidicids stabilitis, nagyobb bekeriilési koltség). Ezen
hatranyok kikiiszobolésének egyik lehetséges megolddsa a nivényolajoknak biogizolajja vald
heterogén katalitikus atalakitasa.

A jelenleg ismert eljarasok soran azonban a relativ kis hozammal (40-60%) nyert terméket f8ként
n-paraffinok alkotjik, ezdltal cetdnszama ugyan nagy (70-90), de hidegsziirhetSségi hatirhdmeérséklete
meglehetdsen kedvezdtlen (CFPP >20°C), ami korlitozza dizelgizolaj-keverdkomponensként vald
felhasznaldsukat.

Kisérleti munkank célja ezért katalitikus Atalakitissal olyan ndvényolaj eredetii, Diesel-motorok
hajtdsara alkalmas motorhajtdanyag nagy hozammal (>75%) valé elbillitisa volt, amely nem csak
nagy cetinszammal, hanem kedverd  Thidegfolydsi tufajdonsigokkal  (hidegsziirhetdségi
hatarhomérseklet: -5...-20°C) is rendelkezik.

A kisérletek soran napraforgdolajbol hidrogénezd katalizatoron célirinyosan kivalasztott miveleti
paraméterek kizott elGallitott alapanyagot haszndliunk. A kisérleteket egy 100 em’ hasznos térfogati
nagynyomast reaktorrendszerben végeztiik el, amely minden olyan miiveleti és szabalyozd egységet
tartalmaz, ami a nagyipari hidrogénez lizemben is megtalathats.

A npyert eredmények alapjan megallapitottuk, hegy a kedvezbnek talalt miveleti
paraméterkombinciok (320-330 °C; P = 50-60 bar; LHSV = 2,0-3,0 W', Hy/alapanyag térfogatardny:
300 Nim'/or®) mellett 75-85 cetanszani és -15.. -10 CFPP &rtékii termékek(bingdzolay) allithatck eld.
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Sziliard sav és szildrd bazis katalizatorok aktivitasanak

vizsgilata szerves szintézisekben

Kiss Arpid, vegyészmémok

BME Vegyészmérndki &s Biomérndki Kar

TémavezetSk: Dr. Hell Zoltan egyetemi docens
BME Szerves Kémia ¢s Technologia Tanszék
Potor Attila PhD hallgaté
BME Szerves Kémia s Technologia Tanszék

Az utébbi évtizedek szerves kémiai kutatdsainak egyik f6 irdnya olyan 1 katalizatorok, illetve
reagensek keresése, amelyek aktivabbak, szelektivebbek, esetenként djra felhasznglhatdak,
egyszeriibben kezethetOk, €s kevésbé terhelik a kérnyezetet, mint egyes hagyomdnyos katalizitorok.
Az elmilt években egyre magyobb jelentéséglive valt a kiilonbdzd dsvanyi alapi katalizitorok
hasznalata.

Tanszéki  kutatémunkam sordén a feladatom az volt, hogy a korabbi eredmémyek
figyelembevételével vizsgiljam az ERSORB (E) zeolitcsalad, illetve mas agyagasvanyok (pl. K10
montmorillonit), valamint a bazikus karakter(i hidrotaleitok katalizitorként vald felbaszndThatdsagat
kiilonbdzé szerves kémiai reakciokban. Ennck sorin foként kiilonbozb heterociklusos vegyiiletek
elballitasi lehetbségeit tannlmanyoztam,

Vizsgaltam, hogy megvaldsithato-e 1,2-ciklohexandiamin és aromas karbonsavak, illetve aldehidek
gylirizarasa ciklohexanimidazolin-szarmazekokka.

Vizsgaltam a Knorr-féle kinolinszintézis megvalosithatésigit kilonbozd szilird sav tipust
kataltzatorok jeleniétében acetecetészterbdl és anilinbél kiindulva.

Vizsgaltam mas kinolinszintézisek mmegvalosithatosagat is killénbdz6 savas, illetve bazikus
katalizitorok jelenlétében. Megéilapitottam, hogy a Combes-reakeié aktivalt anilinbdl (m-anizidin)
megvalosithatd K10 montmorillonit jelenlétében. Acetilacetonbdl kiindulva a vart kinolinszirmazék
megfelelt termeléssel keletkezett.

Sikeresen valdsitottam meg a Friedlinder-féle kinolinszintézist o-amino-acetofenonbo] kiindulva
kiilonb6z6 ketonokkal, K10 katalizator jelenlétében. Hidrotalcit jelenlétében a virt gylrlizaris nem
ment végbe, csak az intermedier enamin keletkezett.

Vizsgaltam a Knoevenagel-reakcié megvaldsitisat killonbdzd szildrd sav, illetve szilird bazis

katalizitorok jelenlétében. Az ebben a reakcioban kapott termékeket a késObbickben kilonbozd
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Olefinek oligomerizicidjinak vizsgilata

Krivan Eszter, V.évfolyam vegyészmérnok

Panaon Egyetem, Mémdiki Kar

Témavezetd: Dr. Hancsok Jend, egyetemi docens
Pannon Bgyetem, Vegyészmémnoki- & Folyamatmémiki Intézet, Asvanyolaj- &

Széntechnologiai Intézeti Tanszék

A motorhajtéanyagok mindségével szemben timasztott kdvetelmények az utébbi évitizedben
nagymértékben szigorodtak, amelyek koziil legfontosabb a kén- é az aromastartalom nagymeértéki
csOkkentése volt. 2009-t61 az Eurdpai Unidban legfeljebb 10 mg/kg kéntartalm@ motorhajtoanyagokat
lehet forgalmazni. Ezenkivitl a motorbenzinek esetén a benzoltartalmat mar legfeljebb 1 v/v%-ra
csGkkentettdk. A gazolajok esetén pediz a 16bbgylirls aroméstartalmat 2-4%-a fogjik A
kozeljdvoben mindkét motorhajtdanyagndl tovibbi szigoritisok varhatoak a legfeliebb megengedett
Gsszes aromdstartalom esetén is, A motorhajtéanyagok minbségi elfirdsainak viltozdsa mellett
nagymértékben korlatoztik az Otto- és Diesel-motoros gépjarmiivek kdrosanyag-kibocsatasat is.
Mindezen hatdsok szilkségessé tették a motorbenzinek és dizelgizolajok esetén is kornyezetbarat,
tisztan g6, gyakorlatilag heteroatom- ¢&s aromasmentes, nagy n- és i-paraffin-tartabmi
keverfkomponensek minél nagyobb mennyiségben tdrténd fethasznilasat.

TDK dolgozatomban ilyen motorhajtéanyag-keverdkomponens el6allitasi lehetOségeit vizsgaltam
C4-C; olefinek ionos folvadékokban tdrténd oligomerizalasdval. A téma rendkiviil nagyjelentfségl
egy korszeri koéolajfinomitoban, hiszen a jelenlegi kovetelményeknek leginkdbb megfeleld
izoparaffindis  motorhajtdanyag  keverGkomponensek  (motorbenzin  és  dizelgizolaj
keverBkomponensek) 4ilithatok eld, és nagymértékben né a kéolajfinomité motorbenzin-dizelgazolaj
rugalmassaga.

Kisérleti tevékenységem soran sikeriilt olyan ionos folyadékokat (katalizitorokat) ¢és
reakeickorilményeket (hémérséklet: 70°C, nyomas: 10bar, reakcioidd: 246ra) kivilasztanom, amelfyek
alkalmazisa mellett dimerek (szelektivitas: 70-90%), trimer (szelektivitds: kb. 40%), ilietOleg tetramer
(szelektivitas: 8-9%) allithato eld.
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Alternativ tiizeléanyagok termikus degradicidjanak vizsgalata

Oszer Andrias Vegyészmémak BSc. HL
PE Mérnidki Kar

TémavezetOk: Angyal Andris, Phd. hallgatd
PE Asvanyolaj- és Széntechnoldgia Intézeti Tanszék
Miskolczi Norbert dr, Egyetemi Adjunktos

PE Asvinyolaj- és Széntechnoldgia Intézeti Tanszék

TDK munkdm sordn miianyag hulladékok és tgynevezett alternativ tiizeldanyag (RDF) termikus
krakkolasival foglalkoztam. A téma jelentSségét az a hatalmas mennyiségli miianyag huliadék adja,
amely viligszerte keletkezik évente, Szdmos hulladékkezelési médszer |&tezik, viszont a problémara
csak az ijrahasznositd eljarisok nytjthatnak megoldast. Ilyen megoldds példiul a milanyag
huliadékok termikus krakkoldsa, melynek sordn a miianyag hulladékbol értékes, a szénhidrogén
iparban hasznosithaté frakcidkat lehet eldallitani. A mianyagok fiként csomagoldanyag formajaban
keritlnek felhaszndldsra, igy szelektiv gyiijtéssel viszonylag nagy hinyadat vissza leheme forgatni
alapanyagként. A szelektiv gyiijtés, azonban még a fejlett orszagokban is problémat jelent, ezért a nem
szelektiven gyljtétt milanyag hulladék kezelésére is megoldast kell taldlni. Egyes orszigokban (pl
Ausztria, Németorszdg) egyre elterjedtebb a kommunilis hulladék részleges vélogatdsa, melynek
eredménye mianyag, papir és fa kilonbozd ardmal keveréke, melyet dgynevezeit alternativ
tiizelSanyagként haszndinak fel cement- és erémiivekben.

Kisérleti munkam sordn ennck az alternativ #izelanyagnak a milanyag hulladékok krakkoldséhoz
hasonlé felhaszndlasi lehetdségét vizsgiltam meg. A termikus krakkoldst elektromosan fiitot,
keverhett; Tstreaktorban végeztem. Célom volt az RDF mintik kilénbozd fiitési sebességek mellet
riéné krakkolisdnak vizsgilata. Tovibbd kiilonbézd mianyag helladékokkal kevert alapanyagok
krakkoldsdnak vizsgalata. Tanulminyoztam a killonbozé paraméterek mellett keletkezett termékek
hozamdnak véltozdsdt, valamint meghatdroztam a tennékek fobb mindségl jellemzbit. A minbségi
vizsgilatokhoz infravirds  spekiroszkopiat, gézkromatografidtt és rontgen  fluoreszcencids
spektroszkopiat alkatmaztam.

Az eredményekbdl megdllapithat volt, hogy az RDF termikus krakkolisakor minden esctben
nagy mennyiségit koksz keletkezett, ez a mennyiség a milanyagokkal egyiitt végzett krakkolis esetén
csOkkent. Tovabba az is megillapithaté volt, hogy a fiitési sebesség ndvelésével nétt a folyadék fazisi
termékek mennyisége. A folyadék termékek analitikai vizsgdlataibél kiderilt, hogy az RDF-bol
szarmazd termekek nagy hasonlésagot mutatnak a mitanyag hulladékok krakkoldsabél szarmazokkal,
bar az RDF papir és fa részébil szdrmazé komponensek is kimutathatdak voltak a vizsgalatok soran.
Az eredmények alapjan elmondhatd, hogy az RDF krakkolassal torténd ujrahasznositasa jelentds
gyakotlati problémét nem okoz, azonban nagyrészt csak a mitanyag tartabma hasznosul a krakkolds
sor&n, Milanyagokkal egytitt végzeit krakkolds esetén a megnévekedett koksz és szennyezd anyag
mennyisége, csokkenti a mianyag hulladékok ilyen irdnyi tjrahasznositasinak gazdasigossagat.
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Technologiafejlesztés természetes anyagok formulilasira

Pataki Hajnalka, V. évf vegyészméndk
BME Vegyészmérndki és Biomémdki Kar

Témavezets: Dr. Marosi Gybrgy egyetemi tanir
BME Szerves Keémia és Technologia Tanszek
Konzulens: Nagy Zsombor Kristéf doktorins

BME Szerves Kémia és Technoldgiai Tanszék

A természetes eredetl gyogyszerek, illetve gydpvhatisu készitmények egyre kozkedveltebbé
vilnak napjainkban, melynek hatterében szamos indok huzodik. A szintetikus gyogyszerekkel
ellentetben szamoticvden kisebb koliségraforditassal hozhatok forgalomba, ugyanakkor tarsadalmi
megitélésiik is pozitiv tendenciat mutat.

A hagyomanyosan baszndlt természetgydgyiszati készitmények esetében (pl. kamilla-, csabin-,
hérsfa-, csipkebogydtea, aloe vera) problémaként meriii fel azok nem megfelelden kontrollt
adagolisa. Ezen anyagokbdl megfeleld formulilisi eljarissal megoldhaté a hatdéanyag(ok)} pontos
dozirozasa, ezzel biztositva a kivant terdpids hatds elérését. Masik akaddlyt jelent a fermészetes
eredetil anyagok esetében gyakran elbforduld feldolgoezasi nehézség.

Munkam célkitizése volt, egy olyan gazdasdgos gyartisi technologia kifejlesztése, mely alkalmas
ilyen anyagokbél szilard gydgyszerforma kialakitisara, Tovabbi célom az esetleges negativ hatasok
kikiiszébolése volt a kedvezd terapias tulajdonsdgok megtartdsa mellett. A kifejlesztendd tablettinak a
betegek szimdra elfogadhaionak és gyors szétesésingk kellett lennie, hogy biztositani tudja a
hagyomanyos készitmény felszivodasi sajatsigait.

A kisérleti munka két alternativ Gton haladt. Egyik esetben egy 0j nedves grammlalasi eljarassal,
masik uton pedig egy egyedi sziritisi mddszerrel sikeritlt olyan préskész szemcsehalmazt kialakitani,
mely jol tablettazhatd, és a tablettik megfelelnek a veliik szemben timasztott kritérinmoknak.

Labor szinten mindkét esetben pozitiv eredményeket kaptunk, a technoldgidk elsé méretndvelését
sikeresen clvégeztiik, reményt adva arra, hogy a kidolgozott 0j gydgyszertechnolégiai lépések ipari
méretekben is megvaldsulnak, ahol egy energiatakarékos, gazdasigos és kornyezetbarat technologiat
nytjthatnak.

Munkém soran az extriziés technologist is kiprébaltam, melynek jovbbeni kidolgozéisival a

folyamatos gyarthatosig is biztosithatd,
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Oxo-vegyiiletek reakciéinak nyomon kivetése és optimalizilisa in sitn

Fourier transzformacids IR spektroszkopidval

Szildgyi Nikolett, V. évf. Kémyezetmémék szak

BME Vegyészmérnéki és Biomérmoki Kar

Témaverzetbk:  Dr. Keglevich Gyirgy egyetemi tanér,
BME Szerves Kémia és Technoldgia Tanszék
Dr. Csontos Istvan egyetemi adjunktus,
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék
Konzulens: Dr. Sallay Péter egyetemi magantanar,
BME Szerves Kémia & Technologia Tanszék

A Fourier transzformacids IR spektroszkopia egyre jelentéisebb szerepet tlt be a szerves vegyipari,
a gyogyszeripari & miianyagipari kutatisok korében, mert lehetBséget nyijt a reakciok on-line
nyomon kévetésére és az intermedierek megfipyelésére. Ezek az informaciok nem csak az adott
reakeio korilmenyek optimalizdlisira alkalmasak, hapem a kémiai technoldgitk modosiiasaval 1,
kérnyezetbardt megoldasok dolgozhatok ki. Kutatasaim célja az in situ FTIR spekiroszkdpidban rejls
lehetfsépek vizsgalata volt.

A kisérleti munkdm ¢lsd felében aldehidek és alifis ketonok (1) hidroxilaminnal tdrténé
oximkeépzési reakcibit vizsgaltam. A reakcidk intermedieren {2} keresztiil jitszodnak le és az
atalakulds erésen pH fiiggd. Vizsgiltam a pH hatisdt é optimaliziltam a reakciékat. A heterogén
elegyben végbemend reakcidk kovetdse gyakran komoly problémat jelent. A kisérleteket ezekben az
esetekben kdrnyezetbarat médon, szerves oldoszer hozzdadisa nélkiil, végeztem kilsnbozd
technoldgial paraméterek (hmérséklet, koncentracio, keverés) beallitdsa mellett. Jelentss elrelépés,
hogy az optimalizalt korilmények kozitt sikeriilt a heterogén kozegben végzett reakcidkat is nyomon
kdvetni, ¢s a spektrumokat megfelelden értelmezni.

I \@N*DH
Ve

50

N HNOH N\ OH
=0 —— P
NHOR

[ O ()

2

A kisérleti munka tovabbi részében a :hindcnnapi vegyipari gyakorlatban gyakori egyensalyi
reakciok kovetését €s optimalizalisat tliztem ki célul. Az ilyen tipust reakcidk esetében kiemelkedden
fontos az optimalizalds lehetd legegyszertibb, kornyezetbarit megoldasa. A valasziolt modellreakeid
benzaldehid és NaHSO; addicios reakcidja. A kisérletsorozat eredményes volt, a spektrumok

alkalmasak egyensalyi 4llandé szamitisara is.
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Dendrimerck szerkezete oldatokban.

Kolesonhatas kismolekuldkkal és fémionokkal.

Antal Zsuzsanna V. gyogyszerész

Debreceni Egyetem Kolloid- és Kéinyezetkémiai Tanszék

Témavezetd: Dr. Nagy Zoltan egyetemi adjunkitus

Debreceni Egyetem Kolloid- és Kérnyezetkémiai Tanszék

Munkénk sordn az Gtbdik generdcids dendrimerek szerkezetét vizsgiltuk oldatokban, illetve
tanulmanyoztuk  kblcstnhatisukat  kismolekuldkkal & fémiomnal, A dendrimerek
felhasznathatdsagukat tekintve sokrétiek, alkalmasak gyogyszeralapanyagként, szillitokozegként
illetve jelzémolekulaként viselkedni diagnosztikus eljirasok soran,

Potenciometrids titralds alapjan meghataroztuk a molekulidban talalhaté primer és tercier amino
csoportok szamat, ¢s azok protondlddasi allanddit is. A Cu(ll}-ionmal valé kapcsolata élettani
folyamatok befolyasolasa miatt jelentOs, igy potenciometrids titralasok segitségével megalapitottuk,
hogy igen jo komplexképzd ligandumnak tekinthetd a Cu(ll)-ion szaméra, és a fémion-ligandum arany
valtoztatasaval meghatiroztuk a molekula altal kétstt fémionok maximalis szamét, amely esetiinkben
81 db Cu(iE)-iont jelent dendrimer molekulinként. A titrdlas sordn extra Mgfogyasztd folyamatot
figyeltink meg, amely a spektralis vizsgilatok alapjin az amid nitrogének deprotonalodisihoz és
koordinalddasahoz rendelhetd. Az ardnyok és az UV-Jathatd spekirem alapjan elmondhatjuk, hogy a
komplexképzbdés sordn tobbféle szerkezetii, egyes esetekben izomer sztichiometridj részecskék
jonnek létre, amely megneheziti a részecskék szerkezetének pontos lefrdsat és a stabilitdsi 4llandd
szAmitasat.

A dendrimer oldatokon végzett diffizids NMR mérések art mutattik, hogy savas kizegben a
protonalodé csoportok taszitisa miatt a molekula feszitett szerkezefll és nagy méretl. A pH
ngvelésével az elcktrosziatikus taszitds fokozatosan csdkken, igy a molekuta mérete is valtozik,
diffizios koefficiens é&rtéke novekszik. Bzen eredményilinket COSY & NOESY spektioszkopias
mddszerekke! is igazoltuk. A savas kbzegben keletkez6 nagy pozitiv t5itésti dendrimer molekuldk
hidratiltsigi foka nagyobb, muint a toltés nétkiili lWigos kdzegben [étezé részecskékeé, amely jol
értelmezi azt az eredményiinket, mely szerint a dendrimerben vagy dendrimerhez kotétt vizmolekulak
szdma jelentdsen lecsokken a pH novelésével.

A Cu{lh-ion — dendrimer kolcsonhatds NMR modszerrel valé tanulményozasa soran
valoszinlisitettik, hogy a Cu(Il}-ion koordindcidja a primer amino csoportokon mdul meg, és nagyobb

pH-kon a tercier nitrogének és az amid csoportok is részt vesznek a komplexképzdésben.

146

1

i




KOLLOIP ES MAKROMOLEKULARIS KEMIA TAGOZAT

ZuO-alapi filmek elfallitisa szol-gél techaikdval és jellemzésiik optikai

moédszerekkel

Baranyai Roland, V. évf. mémék-fizikus

BME, Vegyészmérnoki és Bioméméki Kar

Témavezetd: Dr. Hérvolgyi Zoltdn egyetemi docens
BME, Fizikai Kémia & Anyagtudomanyi Tanszék
Dr. Nemesics Alos egyeten tanar
MFA Mikrotechnologiai Foesztaly, Optoelekironikai Eszkdzik

Laboratirium

A Kkilénbtzd oxid-félvezetd vékonyrétegek illetve nanostrukturdk rendkiviil fontosak, mint a
manotechnologiai  ipar alapanyagai. Az oxid-félvezetdk széleskoriien felhasznalhatéak az
elektronikiban, igy gazérzékeldkben, napelemekben; vezet, transzparens bevonatekhoz, fotonikus
eszkozékben, tranzisztorokban, akuszto-optikai eszkdzokben. A cink-oxid kiiléndsen fontos anyag,

stabilitisa, kdrnyezetbarit mivolta és kedvez6 elektronikal tulajdonsdgai miatt,

Ahhoz, hogy wvaléban a j6v8 iparanak alapanyagaivd vélhassanak, czen oxid-félvezetd
nanostruktirakat vagy tSmegben, oleson kell eldallitani, mégpedig a fizikai (optikai, elektromos,
morfolégiai) tulajdonsagaik pontos kézbentartisdval, A swol-gél technikdval ez megvaldsithato.
Kisérleteim soran cink-oxid vékonyrétegeket allitottam

elé szol-gél technikaval, & vizsgiltam tulajdonsigaikat UV-Vis spektroszkdpidval, fluorimetridval,
valamint pasztazd szogi reflektometriaval (SAR). Ez utdbbi modszert eddig csak molekulds filmek,
illetve nanorészecskek Langmuir-Blodgett filmjemek vizsgalatara hasznaltak. Tanulméanyoziam a szol
réfeg vastagsagira. Az eloallitott ZnO-vékonyrétegek a SAR-vizsgalatok fanulsdga szerint pordzusak
(a porozitas ~37%), torésmutatjuk a 1,5 karali, a 1athatd tartomanyban atlatszoak, vastagsaguk a 100-
600 nm tartomanyban valtozik. A vékonyrétegek fotolwmineszeencidja az irodabmi adatokkal jol
dsszevethetd, &s sikeriilt kimutatni a rétegépités modjanak, valamint a szol dregedésének hatdsit a

lumineszcencia spektrumra.
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Elektromosan t5ltdtt polimer nanogél részecskék vizsgilata
Borsos Attila, I. évf. doktorandusz hallgato
ELTE-TTK Kémiai Intézet

Témavezeté:  Dr. Gilanyi Tibor egyetemi tandr
ELTE-TTK Kémiai Intézet, Fizikai Kémiai Tanszék

Az ellentétesen tohott polielektrolit/tenzid rendszerek a legfdbb alkoto elemei szanmios kereskedeli
forgalomban kaphatd terméknek (pl. sampon, mosogaidszer). BEzeknek a termékeknek a
hatékonysigaban a fazistulajdonsagok jatsszdk a legnagyobb szerepet, ezért szdmos kutatds irdnyal
ezen rendszerek stabilitdsanak jelfemzésére. A kornyezeti hatdsokra nagymértékii reverzibilis
valtozassal valaszolni képes anyagok széles korii érdekl6désre tartanak szimot. Ezek az fin. reszponziv
anyagok a killsé hatisok kismértékli valtozasaira nagymértékd (nemlinedris) méretvaltozassal
reagalnak, ami alkalmassi teszi Sket a kdrnyezetiikb8l érkezd ingerek érzékelésére képes eszkizsk
készitésére. Azok a kdmyezeti paramélerck, melyek valtozdsa a polimer gél nemlinedris
méretviltozasit eredményezhetik, lehetnek példaul a homérséklet, a pH, az oldat- & iondsszetélel
(ionerbsség), az elektromos- és mdgneses (ér, 2 nyomés valamint a fényintenzitis (hv). Ez a
tulajdonsdguk igéretes felhaszndlisukat teszi lehetdvé elvilaszidstechnikai (4l6fizis), széles kord
ipari, gyogyszeripari (szabélyozott hatéanyagleads) és gydgyhszati terilleteken, példdul kontaktfencse
készitésére.

Munkam célja az egyik leggyakrabban alkalmazott reszponziv gél, a poli(V-izopropil-akrilamid)
mddositdsa volt disszocidbilis csaportok kopolimerizicidval tirténd beépitése 1itian, A nanogél modell
jellemzését valamint kationos tenziddel vald kdlcsdohatasat sztatikus- és dinamikus fényszoris,
elektroforefikus mozgékonysag & potenciometrikus tenzidion-aktivitds mérésekkel vizsgiltam. Az
elddllitott nanogél részecskék gyakorlatilag monodiszperznek bizonyultak, ideilis modeltként
szolgatva, mind a gél reszponziv tulajdonsigainak mind a polielektrolit/tenzid kélcsdnhatasnak a
vizsgilatahoz,

A panogél kationos tenziddel valé kolesonhatdsa harom jellegzetes tenzidkoncentrdcid -
tartomdnyra oszthaté. Kis tenzidkoncentrdcié esetében a nanogél diszperzio stabil, a részecskék
mérete a feliletakiiv anyag mennyiségével nagyméridkben csokken, az elektroforetikus mobilitis
nulidhoz tart. A tenzidmolekuldk monomer forméiban kétidnek a mikrogél részecskékhez. Egy adott
fenzidkoncentricio felett a diszperzi6 koaguldl, majd tovabbi tenzid hatdsira az att6lt5dés miatt a

mikrogél djra stabil dllapotha keriil.

148




KOLLOID £S5 MAKROMOLEKULARIS KEMIA TAGOZAT

Bidiszperz szilika részecskék Langmuir-és Langmuir-Blodgett-filmjei

Detrich Adim, I. évf. vegyészmémok doktorans

BME, Veogyészmémaki és Biomérnoki Kar

Témavezett: Dr. Horvilgyi Zoltdn egyetemi docens

BME, Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tansz¢k

A szilird felszineken kialakitott nanostrukiuraft bevonatok elénydsen befolydsolhatjak a hordozo
(optikai, elektromos, migneses etc.) tulajdonsagait. A Langmuir-Blodgett- (LB-) techinika lehetdséget
ad arra, hogy a kialakitand6 filmek vastagsagat, szerkezetél, valamint Osszetételét befolyasoljuk. A
bevonatok szetkezetét meghatirozd koriibmények megismerése céljabdl modellszintl vizsgalatokra
van sziikség. A nanorészecskés filmek esetében kuleskérdés lehet a részecskék nérete &
méreteloszldsa, Ebben a munkdban célom az volt, hogy j61 definidlt — bidiszperz, azaz két kitlonbozd
részecskeméretli — modellanyag (Stober-szilika) felhasznalasival tanubminyozzam a részecskék EB-
filmjeinek kialakitisit transzparens hordozdkon. Két kiilénbozd bidiszperz rendszerrel dolgoztam
(atlagos részecskeatmérdk: 37 nm & 100 nm; 61 nm és 100 nm, 3-3 kilonbizé dsszetételben), igy a
részevskek kozotti méretkiilonbség hatdsat is vizsgalhattam.

A kbzel monodiszperz (sziik méreteloszlasi) & a bidiszperz rendszerek vizfelszini filmjeit
Wilhelmy-filmmerlegben  allitottam 16,  Oldalnyomas-teriilet izotermék alapjin  juthattam
informaciohoz a killbnbazd méretli részecskék keveredésérdl, egyitttes terithetdségerdl. A Langmuir-
és az LB-filmek szerkezetét transzmisszios &s pasztazo elektronmikroszkopiai (TEM és SEM), optikai
tulajdonsagaikat pedig UV-Vis spektroszkopial modszerekkel tanulményoztam.

Az LB-filmekré! felveft transzmittancia spektrumok igazoltdk, hogy a lathaté tartomanyban a
szilika rétegek antireflexios tulajdonsdggal rendelkeznek. A transzmittancia spektrumok
kiértckelhetok egy inhomogén optikai modell segitségével, amely alapjin becsiilhetd a réteg
vastagsiga, atlagos torésmutatdja és a rétegen beliili torésmutatd gradiens. A 37 nm-es és 100 nm-es
részecskeket tartalmazo rendszerek esetében arra a kovetkeztetésre jutottam, hogy a kisebb részecskék
koncentracidjuktsl fliggden a hordozd felililetén, illetve a nagyobb részecskek felsd reészehez tapadva
egyarant elhelyezkedhetnek. Az oldalnyomés-teriilet izotermak és a SEM-felvételek is aldtdmasztottak

ezt a feltételezést.
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Gozfejleszté héatado esovek primerkiri felilletének vizsgalata

Felfildi Viktdria
V. éviolyam, kémyezetmérndk szak
Pannon Egyetem, Mdérntki Kar
Témavezetd; dr. Németh Zoltdn egyetemi docens

Pannon Egyetem Radiokémiai és Radiotkol6giai Intézet

A Paksi Atomerémiiben a teljesitmény néivelés és tizemidd-hosszabbitds miiszaki kulcskérdése
az erémii {6 berendezéseinek - koztik a gbzfejlesztok - bregedéskezelése. A primer &s szekunder kori
viziizemet ériékelve mar tobb éve mepfogalinazédott egy olyan “korrézids-térkép” készitésének
igénye, amely magaban foglalia a gozfejleszték ausztenites acél hbatadd csoveinek korrdzids és
kontamindcids allapotfelméréseét.

A Pammon Egyetem Radiokémiai és Radiookoldgiai Intézet munkatirsai a PE Anyagmérnoki
intézet, valamint az ELTE Kémial Intézet dolgozdival egylittm kodve, tematikus korrozids
vizsgilatokat végeztek, illetve végeznek a Paksi AtomerSmii Zrt. altal biztositolt ausztenites
korrdzioalld acélesd mintikon, A vizsgilatokba bekapesolddva részt vettern a mintdk linedris
voltammetrids, SEM-EDX, valamint a csémintdk bérsavas mosdsa sorin kioldddott korrdzits
termékek méréseiben, tovibbA a killonbdzd vizsgadlati eredmények rendszerezésére léirehozott
adatbizis jeleniegi formAjanak kialakitisaban, a mérést eredmények alapjan a korrozié mertéket
befolydsold fontosabb folyamatok feltarasaban, az esetleges tendencidk eldrejelzésében,

Vizsgalataim alapjin megallapithaté, hogy a kapoit mintak megfelel  korrézids dllapotban
vannak, a feliletitkén kialakult oxidréteg vastagsiga és Osszetétele elsGsorban a dekontaminicids
kezelésektdl fligg. A dekontaminilt mintak primerkori feliiletén kialakult oxidréteg kémiai Ssszetétele
¢s stabilitdsa az iizemidd elfrehaladidval kedvezben védllozik, meg kel jegyezni azonban, hogy

egyértelmi tendenciak kimutatisara tovabbi minfak, korillmények vizsgilatira lenne sziikség,
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Kiilonbozé porozitasit tdmb aluminizm-oxid

rendszerek szol-gél elallitisa

Fildesi Laszld, IV, &vf. vegyész

ELTE TTK Kémiai Intézet, Analitikai Kémiai Tanszék

Témavezetd: Dr. Sinkd Katalin egyetemi docens

ELTE TTK Kémia Intézet, Analitikai Kémiai Tanszék

Kisérleteink célja aluminium-oxid-hidroxid tdmb mintak eldallitisa volt, széles tartomdnyban
viltoztatva a monolit szerkezetek porogitdsat. A kutatisunk alapjul a tanszéken korabban kifejlesztett
szol-gél cljaras szolgalt [1-2-3]. A vizsgdlatokban arra kerestiink vAlaszt, hogy az eldallitas
parmétereinek véltoztatisaval hegyan lehet a porozitdst, a tomb mintik mechanikai tulajdonsdgait
befolyasolni.

Az alkaimazott technika legfontosabb elnyei kdzé tarloznak, hogy 4ltala elfre tervezhetden,
kontrolkaltan, rendkiviil olesdn és kevés melléktermék keletkezésével, igen kirnyezetbarat médon
lehet a kivant végtermékeket elfallitani. Ugyanazokbdl a kiindulisi anyagokbol, kristilyvizes
aluminium-nitrat és 1-propanol elegycbdl, szol-gél technikdval, rendkiviil viltozatos, porozitisat és
mechanikai szilardsdgat tekintve széles skalin valtozo szerkezeteket lehet eldallitani.

Két egymastol igen nagymértékben ¢ltérd porozitdsi €s mechanikai szilirdsagd aluminium-oxid-
hidroxid rendszert készitettiink, acrogéleket és tomb aluminium-oxid kerdmidkat. Az eldallitott
aeroogélek igen nagy porozitast, kis mechanikai szilardsigh rendszerek, a tdmb aluminium-oxid
kerarnidk kis porozitasiak, és nagy mechanikai szilardsdggal rendelkeznek.

Vizsgilataink alapjin megallapithatd, hogy a kristalyvizes aluminivm-nitrit & 1-propanol
elegyének 80°C-os keverteiési idejével j61 szabilyozhatd az clbdllithaté gélszerkezet. A SAXS
mérések & Al MAS NMR mérések jol szemlélietik a gélek eldallithsa sordn lejitszodd jelentds
szerkezeti valtozisokat. Rovid reakeiddd alatt csak kevés szami kités tud kialakulni, rendezetien
szerkezethez jutunk, aminek kdszinhetden jobban préselhetd és szinterelhetd mintdkat kapunk Ezek
nagy szilardsigh tdmbkerdmidk megfeleld alapanyagai lehetnek, viszont nem duzzaszthaték. A
hosszabb reakciciddvel végrehajtott gélesités 3D-0s szerkezet eredményez, mely jOl duzzaszthatd, és
nagy porozitasii, monolit aerogél termékhez vezet. A SAXS méréssorozatok bebizonyitottik, hogy a
gélszerkezet 24 o6ra alatt kialakul, ezutin mdr csak finomodik. A 48 6rds reakcid utin mar jelents
szamit  asszociatum  kialakulisa detektdlhatd a szerkezetvizsgdlatok soran. A gélekben az
asszociatumokban kotott Ai(Ill}-ionok szdma jelentGsen megnd, ami alatdmasztja az irreverzibilis
szerkezeti valtozast. A Vickers-keménység mérések alapjin is kijelenthetd, hogy a reakcid idejével jol
lehet szabalyozni a szerkezetet. Kis parozitds, illetve a nagyobb keménység eléréséhez a rdvidebb
reakci6idok alkalmazasa bizonyult megfelefének.. A mikroszkdpos vizsgalatok (SEM & AFM) is
aldtAmasztjik a reakeididd szerkezetet szabilyozd hatdsat.

[1] R. Mezei, K. Sinkd, J. Mater. Chem., 8(9) 2095-2101 (1998)

[2] R. Mezei, K. Sinkd, Chem, Phys., 246 295-305 (1999}
[3] R. Mezei, K. Sinké, Colloid Polym, Sci., 274 (1996) 1054-1060 (1996)
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Nanoemulziok eléallitasa és stabilizaldsa tenzidkeverékekkel

Juhdsz Addm, [V. évE vegyész

SZTE Temészettudomanyi és Informatikai Kar

Témavezetd:  Dr. Dékany Imre tanszékvezetd, egyetemi tanar
SZTE Kolloidkémiai Tanszék.

Az emulziGk évtizedek ota fontos szerepet tolienek be az ipari termelésben, szémos termék
¢ldallitasa soran alkalmaznak emulzidkat, és az eldallitott termékek jelentds része valamilyen emulzid,
Fontosnzk tartuk az emulzidk elSallitisdra és  stabilizAlisara  vomatkozd  technologiak
egyszeritsitésének és koliségesikkentési lehetdségeinek bemutaidsat,

A nanométerss mérettartominyba esd cseppeket tartalmazé emulzidk iranti érdeklddés az 1980-as
évektd! kezdve valt egyre jelentbsebbé. A modr ismert mikroemulzidkkal szemben a rendkiviil kis
cseppinéretnek kdszonhetSen ezek a rendszerek kedvezdbb tulajdonsdgokkal (nagyobd meértékii
kinetikai stabilitis, kozel 50%-kal kisebb emulgedld tenzid igény) rendelkeznek. KiilonSsen jelentés
felbaszndlasi teriletet képvisel az olajipar, amely a misodlagos miivelés wdn visszamaradt
olajkészletek kiaknazasira hossza ideje alkalmaz tenzid-, vagy polimer-oldatokat és mikroemulzidkat,

Munkém elsé lépése a nanoemulzidkkal kapesolatos szakirodalom feldolgozdsa, és a témateriileten
beliili informacidk sszefoglalisa volt. A kisérleti munka sordn emmlzidk siabilizalisdra alkalnas
tenzidek. ¢s tenzidkeverdkek kivalasztisa, és azon komponensarinyok keresése tortént, amelyeknél
stabil, a nanométeres mérettartomanyba esé cseppeket tartalnazo emulzié képzédik. A megfelels
anyagok és Gsszetétell hatarok feltérképezése mellett olyan eldallitisi médszer kidolgozdsa is célom
volt, amely megfelelden kis cseppméret és kinetikai dllanddsagh emulzidt képez. Az eldallitasi
modszerek koziil az alacsony energiaji — fazis inverzids hdmérséklet (PIT) és fAzis inverzids
koncentracié (PIC) — mddszerek tinnek rendkiviii igéretesnek. Ezen felitl az elballitott rendszerek
Jjellemz0 tulajdonsagainak (cseppméret, slirfiség, emlzids szém, viszkozitds, higithatosdg) vizsgalatat,
és az egyes paramecterek (tenzidkoncentricid, hdmeérséklet) képzédésre ¢s stabilitdsdra gyakorolt
hatasdnak meghatarozasat végeztem el

Dolgozatomban bemutatom a téméval kapesolatos irodalmat, a nanoemulziok eléiliftasara és
vizsgilatdra alkalmazott modszereket, majd végiH ismertetem a kapott eredményeket és az ezekbisl

levonhato kivetkeztetéseket,
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Mycobacierium tuberculosis efleni hatéanyag-jeiditek vizsgilata egyrétegit

membrin inodell segitségével

Pénzes Csanid Botond, IV, évf. vegydsz

ELTE TTK Kémiai Intézet, Fizikai Kémiai Tanszék

Témavezetok: Dr. Kiss Eva egyetemi docens
ELTE Fizikai Kémia Tanszék
Hiil Katalin PhD hallgaté
ELTE Fizikai Kémia Tanszék

A Mycobacterium tuberculosis okozta fertdzés eredményeképp leggyakrabban kialakulé
tiddtuberknlézis jelentds népegészséptigyi kihivast jelent vildgszerte. A Fold lakossdginak
egyharmada fertézott. Az Egészsépiigyi Vildgszervezet clorgjelzése alapjan 2000 &s 2020
kozott kiizel 1 millisrd ember vilik tjonnan fertbzotté és koziilik varhatdan 200 millid
egyénben ez a fertézés klinikai megbetegedéshez vezet majd.

Az mmmunrendszer védekezd reakcidi kovetkezidben a kérokozd  baktérmmok
elpusztulnak a fertGzott makrofdgokban, a Mycobacterium tuberculosis baktériumok azonban
killdnbozo védekezd mechanizmusok segitségével képesck a talélésre. A tuberkulézis

hatoanyagokkal szemben kialakulé rezisztencia, a hosszid, elnydjtott, mellékhatisokkal terhelt
kezelés arra $sztdndz, hogy jabb, hatékonyabb gydgyszerek utén kutassunk.

Az egyik lehetséges ut, hogy a hagyomanyosan hasznalt gyogyszercket (izoniazid,
pirazinamid) modositjuk, lehetfvé téve ezzel a célsejtbe (kdzvetlenit] a fertbzott makrofighba
val) juttatisukat,

A mdsik fontos 4t az 0 hatdéanyagok keresése, amelynek cgy lehetséges mddja, a
baktérium makrofigon beliili tGléléséhez elengedhetetlen enzime(ke)t gatlé molekuldk
keresése. Mivel a hatéanyagoknak tobb membranon it kell jutnivk ahhoz, hogy a fertdzit
célsejthez elérjenek, a kutatisok egyik fontos cleme az, hogy megvizsgiljuk a membran-
hatoéanyag kélesénhatst, a membranhoz valo affinitdst. A természetes membran komplexitasa
miatt nehéz lenne egy adott kdlestnhatist vizsgalni, ezért érdemes egyrétegil tipid filmmel,
mint egyszerasitett membran modellel dolgozni.

Vizsgilataink sordn egy régdta haszndlt hatdanyagot, az izoniazidot (INH), illetve ennek
egy peptid-szarmazékat (INH-redSer), valamint néhdny olyan vegyiiletet, un. ligandumokat
haszndltunk, amelyek a baktériom tilélésébez pélkiilszhetetlen enzimet potencidlisan
gatoljak.

Langmuir-mérleg segitségével a membranalkoté lipidbél, valamint a gydgyszerjeldlt
molekulabdl keverékfilmet hoztunk Ilétre viz/levegd felileten. Az oldaloyomds-teriilet
izotermék elemzésébdl megallapitottuk, hogy a hatéanyagok beépiilnek a lipidrétegbe,
kompatibilisek a lipiddel, mivel molekularis keveréket képeznek. A hatéanyag-konjugdtum és
gydgyszerjeldltek lipiddel vald kedvezd kdlesdnhatdsa arra utal, hogy affinitdsat mutatnak a
membrinhoz, valoszinisitve a membrdnon valé athatolast, ami kivédnatos a fokozott
hatoanyagtranszport szempontjaboL
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A keverés hatisa az cllentétesen i6ltite linearis polielektrolit-ionos tenzid

rendszerek feliileti és tombfazisbeli tulajdonsigaira

Pojjak Katalin, 1. évf. doktorandusz hallgaté

ELTE TTK Kémiai Intézet

Témavezetl: D, Mészdres Robert egyetemi adjunktus
ELTE TTK Kémiai Intézet, Fizikai Kémia Tanszék

Tudoményos didkkeri munkdm sordn kétféle oldatkészitési eljirds hatdsdl tanulményoztam egy
linedris, kationos policlektrolitot és anionos tenzidet tartalmazd rendszer oldatbeli é&s feliileti
viselkedésére, ¢ltérd korilmények mellett. Az agynevezett stop flow keverés nagyon gyors keveredést
biztosit, az egyszerii Gsszedntés alkalmazdsakor viszont a komponensek kevésbé hatékony keveredése
érheté el. A polielektrolit/tenzid komplexek oldatbeli viselkedését elektroforetikus mobilitas &s
dinamikus fényszorodis mérések segitségével hatdroztam meg. A rendszerck felileti viselkedésének
tanulmanyozasa céljabol feliileti fesziiliség méréseket végeztem.

A kisérleti eredmenyek alapjan a keletkezett polielektrolit/tenzid komplexek toltott jellege nem
flgg szimottevien az oldatkészités médjatsl, A mobilitassal ellentétben a két kildnbdzs keverdssel
cdallitott  részecskék  méretében  jelentés  kilonbségek tapasztalhalok. Az eltérés nagy
tenzidkoncentriciéndl a legszembetiinibb. Ekkor a hatékony stop flow keverési technikdval az egyedi,
kompakt polielektrolit/tenzid részecskék kolloid diszperzidja keletkezik, melyet a negativ tenzidionok
adszorpeidja stabilizdl. Ezzel szemben a kevésbé hatékony, egyszerii dsszetintés azonos korilmények
kozbtt magyobb 4tlagos méretil részecskéket eredményezhet. Bz utdbbi csetben a csapadékos
tartomédny is joval kiterjedtebb. Ezek a tapasztalatok a vizsgalt linedris polielektrolit esetében
megfelelnek 2 kordbban leirt, hiperelagazé polielektrolitot tartalmazé rendszerekngél tapasztaltaknak
[1,2].

Erdekes modon a felileti fesziiltség értéke nem mutat emlitésre méltd flgeést az oldatkeverdsi
médisl. Ennek egyik oka az lehetf, hogy a kevésbé hatékony keverési eljdris sordn - a primer
polielektrolit/tenzid komplexek mellett keletkezd - nagyobb aggregdtumok adszorpcidja a feliileten
nagy méretiik és az azonos t61tésii feliileti réteg taszitdsa miatt gitolt.

Osszefoglaldul elmondhaté, hogy a keverési technika jelentdsen befolyasolja azt a tenzid
koncentricittartomanyt, ahol kinetikailag stabil kolloid diszperzié keletkezik, Ugyanakkor a
részecskék toltott jellegére, a kotott tenzid mennyiségére és a fellileti tulajdonsigokra nincs
figyelemremélto hatisa.

[1] Mészaros, R., Thompson, L., Bos, M., Varga, I, Gilanyi, T., Langmuir, 19, 609-615 (2003)
[2] Mezei, A., Mésziros, R.,Varga, 1., Gilanyi, T., Langmuir, 23, 4237-4247 (2007)
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Diffuzidilland 6k meghatirozisa pulzusgradiens spin eché NMR mddszer

segitségével
Popity-Toth Eva Szilvia, V. évf. vegyész szak
SZTE Természettudomdnyi és [nformatikai Kar

Témavezetdk: D, Horvath Dezsé egyetemi docens
Dr. Téth Agota egyetemi docens
SZTE Fizikai Kémiai Tanszék

A migpeses magrezonancia spektroszkopia egy igen hatékony és sokoldald mérési technika.
Napjainkban ax egyik legelterjedtebb nagymiiszeres szerkezetkutatisi mddszer. Széles korben
alkalmazzik a molekuldk szerkezetének ¢s dinamikdjanak tanulminyozaséra, biologiai folyamatok
megismerésére, illetve az egészséglgyben diagnosztikat céllal. Az NMR-technika jelentdségét az is
bizonyitja, hogy szdmos Nobel-dijat osztottak ki a mdgneses magrezonancia spekiroszképia
targykdrében mind a kémia, mind a fizika, mind pedig az orvostudomany teriiletén.

A munkam sorin diffiziédllandokat hatiroztunk meg a PFGSE-NMR (pulsed field gradient spin
echo) spektroszkopia segitségével. A mddszer alapja, hogy az allandd magneses tér mellett
alkalmazott gradiens tér hatisdra a molekuldk véleflenszerli bolyongdsa (diffdzidja) révén
faziseltolodas alakul ki, amely a mért jelek intenzitisdnak cstkkenéséhez vezet. A méréseket abbdl a
célbol végeztiik, hogy az autokatalitikus reakciok €s a teanszportfolyamatok kozdtti klesOnhatasok
korrekt mennyiségi leirasat tudja adni a kutatocsoportunk. A difftzid és a kizegmozgis
kolesgnhatisara ugyanis nemvart koncentrdcideloszlist tapasztaltunk egy autokatalitikus reakcidban.
A vizsghlt rendszerben egy polielekirolit szolgdl az autokatalizitor fluxusanak szabalyozdsdra, mig
cgy semleges polimer a kanvekeid erdsségének valtoztatisara az oldatviszkozitis ndvelésén keresztiil

A dolgozatomban a kazvetlen célom az volt, hogy meghatirozzam a ndfrinm-acetit ming
modellvegyilet, a poliakrilamid és a poli(ndtrium-metakrilat) diffizié-gllanddjanak pontos értdkét,
hogy eziltal megismerjik a polimereket tartalmazo kdzeg diffiizids viszonyait. Az NMR méréseket
Debrecenben és Szegeden végeztiik, A két dimenzids szabadindukeids jeleket a GIFA nevil
programmal értékeltitk ki, majd az egyes jelek intenzitisinak lecsengésébol bataroztuk meg az egyes
anvagok diffiziéallandoit. A kdzeg atfogd jellemzésére az oldatok siicliségét, majd Ostwald-féle
viszkoziméterrel a viszkozitasat is mértiik.

A mérések eredményck fontosak az id§- & térbeli jelenségeket memnyiségileg leird elmeleti

modellek szamdra, amelyekben ddntd szerep jut az egyes komponensek diffiizidallanddomak.
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A kémiai tulajdonsigok szerepe nanopdrusos szenek szorpciés

kolcsonhatasaiban

Téth Afna, kérnyezetmémok

BME Vegyészmérnoki és Biomérniki Kar

Témavezetd:  Dr.Liszlé Krisztina, egyetemi docens
BME VBK Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Kar

Az aktlv szeoek ,aktivitisst” nagy fajlagos feliletiik é5 az azt biztosité komplex porus-szerkezet
valammint a feliilet kémiai heterogenitisa okozza. Ennck koszonhetden az aktiv szenet régéta igen
széleskbrlien haszmaljak szorpeids elven miikodd clvilasztasi folyamatokban. A veszélyes anyagok
kitnyezeti terjedésének megakadilyozasiban a szén-adszorbensek kiemelkedd fontossaggal birnak.

Az aktiv szén felhaszndlis utini regenerdldsa csdkkentené a szilard hulladék mennyiségét, az
adszorbealt szennyezd molekuldk nagy része azonban toxikus, ezért az eltavolitisukhoz felhasznalt
akiiv szén maga is veszélyes hulladéknak tekinthetb. Az aktiv szén t8bbszori felhasznilisanak
koszonhetd koltségesokkends gazdasagosabb technoldgik kialakitasat teheti lehetéve.

Munkém sordn fenol modellszennyezdvel kezelt szeneket vizsgiltam. A fenol é&s szarmazékai
gyakran szerepelnek kiindulasi vegyiletként vagy intermedierként, pl. a ndvényvéds- &s
rovariliszerek, festékek, robbandanyagok, gydgyszerek stb. gydrtdsanil. Vizben oldva mér kis
koncentricidéban is rendkiviil kellemetlen izt & szagot okozmak, karcinogének. Eltivolitasuk
leggyakrabban aktiv szenes adszorpcidval torteénik,

Munkdm sordn a nanopdrusos szenek hatékonysaga. ill. regeneralhatdsiga szempontjabol egyarant
fontos szén - vizes fenololdat kozti kilesonhatassal foglakoztam, Szorpeids, termikus és pirolitikus
gazkromatografids mddszerrel vizsgaltam, hogy a szorpeié kirillményei (pH, pH beallitis modja,
puffer jelenléte} hogyan befolydsoljtk a megkdt6dés moédjat és mértékét, valamint magas
hémersekletii termikus kezelés sordn a szorpeid reverzibilitisat. Ez utdbbi a regenerdlhatésagban

meghatirozo szerepet jitszik.
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Kiornyezetbardt mosSporsk zeolit tartalmanak vizsgilata

Vadasz Kristof, TV. kormyezettudomanyi
SZTE Temmészettudomanyi ¢s Informatikai Kar

Témavezetd: Dr. Hannus Istvan egyetemi tanir

SZTE Alkalmazott és Komyezeti Kémiai Tanszék

A zeolitok, mint kristilyos aluminium-szilikitok az utobbi évtizedek legsikeresebb szervetlen
anyagai kdzé tartoznak, Fromdimenzids vazuk alapjai szilicium kézponti SiO« tetradderck, melyeket
izomorf modon AlQ, tetraéderek helyettesithetnek a racsban. A harom vegyértékd Al-ot tartalmazé
tertraédereknek egy negativ tolise van, & ezt semlegesitik a pozitiv toltési, legtdbbszdr allcali vagy
alkalifsldfém ionok. A kationok mozgékonyak €s mas kationra cserélhetdk. Ez az alapja a zeolitok
ioncseréldként valé hasznositasanak.

" A tetraéderck térbeli kapesolddisa dgy jOn 1étre, hogy a kristdlyrdcs csatorndkat & iiregeket
tartalmaz, ¢s ezekben talilhatok a hidratilt tdltéskompenzald kationok &s vizmolekulik. Utdbbiak a
zeolithdl melegitéssel folyamatosan &s reverzibilisen elidvolithatdk, mialtal szabaddd valnak a
molekularis méretl diregek és porusok, lehetévé téve idegen molekulak befogadasat, azaz szelektiv
adszorbensként vald alkalmazist,

Az el6z6 ket tulajdonsdg kombindlasaval valtozatos dsszetétell és tulajdonsagi Katalizatorok
allithatdk elb.

Ezen sajatsagaik alapjan a zeolitok széleskorlien alkalmazhatdk a kornyezetvédelem szamos
teriiletén.

Munkam soran kinyertem egy kdmyezetbardt mosopor és a vizligyito Calgon zeolit tartalmat.
Ismert, hogy a ,hagyomdnyos™ mosoporok polifoszfat komplexképz6t tartalmaznak vizlagyitd
adalékként, ami a természetes vizekbe jutva algasoddst okoz. Ezt viltottik fel kdrnyezetbarit zeolitol.
Vizsgaltam a kapott zeolit fizikai-kémiai tulajdonsagait (rontgendiffrakcioval, infravords
spektroszkopiaval, termikus analizissel) és meghaté.roztﬁm ioncsere kapacitasat Ca”* és Mg™ ionokra.

Megallapitottam, hogy mindkét mososzer egyféle és ngyanazt a zeolitot, NaA-t tartalmaz. A
Caz- fonokat rivid idé alatt kicseréli, mig a Mg®" ionok cserdje hosszabb ideig tart, a hidratalt Mg’

ionok nagyobb mérete miatt diffizidgatolt.
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Kumarin-szarmazékok Candide albicarns ollen hatz’isss'-réz(ll}komplexeinek

oldategyensilyi vizsgilata

Crzeglédi Eszter, IT. évfolyam, Kémia BSc.

SZTE Természettudomanyi és Informatikai Kar

TémavezetSk: Dr. Enyedy Kva Anna tudomanyos munkatirs
Dr. Kiss Tamis tanszékvezetd egyetemi tanar
SZTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

Napjainkban még mindig problémat jelen a Candida albicans nevii gombafaj dltal okozott
megbetegedések kezelése. Ez a gomba normal korilmények kezott kis mennyiségben ugyan, de
eléfordul a béron és nyalkabartydn, 4m elviltozast egészen addig nem okoz, amig az immunrendszer
képes szabdlyozni a szaporodisit; betegség esetén azonhan ez a kontroll valamilyen formaban sériil.
Kezelésére antibiotikumokat hasznélnak, de ezek nem kellden hatdsosak a gyorsan kialakuld
rezisztencia miatt [1]. A Dublini Egyetemen Dr. B. Creaven kuatbcsoportjdban olyan Gj
réz(IDkomplexeket allitottak eld, melyek potencialis szerck a Condida albicans bér felszinén kialakult
fertbzéseivel szemben. A vizsglatok azt mutaitdk, hogy a ligandumoknak Snmagukban is van anti-

candida hatasa, de ax 1:2 fém-tigandum ardnyl semleges biszkomplexeik joval hatdsosabbak [2].

Ry | &} o

Vizsgalt ligandumok altalinos szerkezeti képlete

Munkénk sordn hat 4-metil-kumarin szirmazék réz(Il)ionnal képzett komplexeit tanulmanyoztuk
oldategyensulyl vizsgilatokkal 80 %{m/m)-0s DMSO-viz elegyben. Meghatiroziuk a ligandumok
disszocideios allandoit, valamint a képzédd réz(IDkomplexck dsszetételét és stabilitdsi allandoit pH-
potenciometrias, UV-Iithaté spektrofotometrids és spektrofluorimetrids mérésekkel. Egyiittmikodés

révén ESR meérésekkel is sikerillt az eredményeinket alitimasztani.
[1] Creaven, B. et al., Journal of Inorganic Biochemistry, 101, 1108-1119 (2007)

[2] Kracz, D., Creaven, B., Walsh, M., Devereux, M., Noble, A., XXT. International Conference on
Coordination and Bioinorganic Chemistry, Smolenice, Sziovdkia, Book of Abstracts, p. 50. (2007)
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Vizoldhaté eziist-porfirin komplexek vizsgilata

Harrach Gergely, V. évi. angol-kémia
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Témavezetdk: Dr. Horvath Otto egyetemi tanar
PE-MK Kémia Intézet, Altalinos és Szervetlen Kémia Tanszék
Dr. Valicsek Zsolt egyetemi tandrsegéd

PE-MK Kémia Intézet, Altalanos és Szervetlen Kémia Tanszék

A kiilonbdzd természetes €s mesterséges porfirinszirmazékok kiildnleges redoxi, koordinacids és
fotokémiai tnlajdonsagaik miatt mind a természetben (klorofill, citokroémok, hemoglobin), mind az
iparban (pl. katalizatorokként), €s a gyOgviszatban is fontos szerepet téltenek be. Elméleti
szempontbol is nagy jelentdsséggel birnak a metalloporfirinek, a porfirinek fémionokkal alkotott
komplexei. Ezek a kdzponti fémion méretétdl fiiggden lehetnek normal vagy SAT-tipustak, utdbbiak
esetén a fémion az eredetileg sik vizon kivill helyezkedik el, és torzitja azt, 2 norméal porfirinek
esetében nem tapasztalt, sajatos egyensulyi, fotofizikai és fotokémiai tulajdonsagokra szert téve (ezért
is meriilt fel tdbbek kdzott a metalloporfirinek alkalmazisinak lehetfsége a  napenergia
hasznositdsiban).

Jelen kutatds az eziistionok vizoldhaté, anionos hgandummal (az 5,10,15,20-tetrakisz(4-
szulfonatéfenil)-porfirinnel, TPPS) képezett komplexei-nek eldaltitdsdval és fotofizikai,
fotokémiai, valamint egyensulyl vizsgdlataval foglalkozik. Az eziist-porfirin komplexekkel
folytatott kordbbi tudomdnyos igényil vizsgdlatok eredménmyeinek teljes korli attekintését,
értékelését és- ahol szilkséges volt reprodukalasat kévetSen 1y kutatdsi iranyok
korvonalazddtak. Egyensilyi megfontoldsok, magneses szuszceptibilitasi €s abszorpeits
szinképi mérések, valamint a vegyiiletek kémiai reakcibkban mutatott redoxi-
tulajdonsdgainak ismeretében jol megalapozott javaslat sziletett a vizsgdlt komplexek
dsszetételére &5 a kozponti fémionjuk oxidaciofokdra vonatkozdan. Az alkalmazott
oldoszertd] és a kdzeg pH-jatdl fiiggben kingtikailag fabilis, torzult vazi kétmagvii eziist(I)-,
vagy a normal kdriiimények kozite stabil egymagvi ezitst{[}komplex képzédik. Ezek kémiai
és clektrokémiai médszerckkel Aatalakithatok egymdsba, sét igy még eziist(Il)-porfirin
clodllitdsara is mod nyilik. Az abszorpciés és emissziés titralasi szinképsorozatok
kiértékelésével becslést tehetiink a komplexképzidési allandd nagysdgara, valamint utobbibdl

meghatirozhatévd valik a fluoreszeencia kvantumbatasfokanak valtozasa is.
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Az Alzheimer-kdrért feielés amiloid-B({1-16) fragmenseinek Ni{il)-, Cd(if)-
és Co(I1I)-komplexei

Jézsa Eva, V. évf. vegyész-kémia tandr szakos hallgatd

DE Természettudomanyi és Technologiai Kar

Témavezetd: Dr. Osz Katalin egyetemi adjunktus

DE Fizikai Kémiai Tanszék

Munkink soran az amiloid-f fémion kitéséért felelds szakaszanak, az APB(1-16) peptidrek,
valamint ezen szakasz kisebb fragmenseinek a komplexképzidését tanulmanyoztuk Co(If)-, Ni(II)- és
Cd(}-ionnal. Ezek a vizsgdlatok fontosak az Alzheimer-kor kialakulasanak, illetve terdpids
lehetbségeinek a feltdrdsdban, ugyanis az Alzheimer-kor & epyéb neurodegenerativ betegségek
esetében is egyre nyilvinvaldbb kilonbdz femionok szerepe.

Vizsgélataink sordn négyféle fragmens, az AB(1-4), Ac-AB(1-6), AB(1-6) és AR (1-16)Y10A
esetében végeztiink potenctometrids €s spektroszkopras méréseket.

Az N-lerminalis véget modellezé hirom peptid esetében célunk volt egyrészt a cink(ID)ionnat
képzddd, és igazolMtan a betegség kialakulisiban szerepet jafszé komplexek szerkezetének az
alatamasztasa. A Co(Il} és Cd(ID-ionnal képzddd részecskék kis stabilitdsdak, ami megneheziti a
szerkezeti vizsgdlatukat. Emellett oldhatosdgi probiémik is fellépiek. Ennck ellenére sikerfilt
megerdsiteni, hogy a Co(Il) esetében megtdrténik nagyobb pH-n az amidnitrogének deprotoniladisa.

Az N-terminalis vég Ni(Il)-komplexeinél sikeriilt igazolni, hogy az amidnitrogén deprotonalodisa
mind az amino-, mind a 6-os helyzetben 1év§ His imidazolrdl kezdbdden végbemehet, azonban az
el6bbi sokkal nagyobb stabilitasi.

Az AB(1-16)Y10A peptid, azaz az AB(1-42) teljes, fémmegkaoiésért felelds szakaszal modellezd
peptid esetében igazoltuk, hogy akir két fémion megkotésére és oldatban tartasdra is képes. Az elsd
fémion az amino-terminalis véghez katodik, mig fémfelesleg esetében a masodik Ni(II) a szomszédos
hisztidineket tartalmazé részhez koordinalodik valamivel gyengébben, de még igy is megakadalyozva
azt, hogy az oldatban szabad Ni(ll} aqua-ion maradjon és ez nagyobb pH-nil hidroliziljon. Mind a
modellszamitasok, mind a spektroszkipids mérések azt mutattik, hogy ligandumfelesleg esetében
{azaz olyan koéréiilmények kdzdtt, amelyek jol modellezik az emberi szervezetben 1évé kancentracio-
viszonyokat) a Ni(H)} minddssze 22 %-a kotbdik a szomszédos hisztidinekhez, a tobbi (78 %) az
amino-véghez.

Ezen eredmények remélhetdleg segitik az Alzheimer-kér bickémidjanak mélyebb megéridsét, és

igy 0j gyogymddok és megeldzd kezeldsek kidolgozasat.
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Kobalt-dikarbonil-nitrozil-(alkil-izonitril) komplexek elektronszerkezete

Karolyi Benedel, V. évf. vegyész
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Témavezetdk: Prof. Dr. Szepes Liszlo cgyeterni tanar
ELTE Kémia Intézet, Szervetlen Kémia Tanszék
Gengeliczki Zsolt Ph. D. hallgatd

ELTE Kémia Intézet, Szervetlen Kémia Tanszék

Tudoményos didkkdri kutatémunkim sordn hét of kobaltorganikus vegyiitetet {Co(CO)(NO)CNR,
R=Me, Et, "Pr, "Bu, "Pe, Pr, CH,SiMe;) dllitottam €1, felvettem &s értelmeztem uliraibolya
fotoelektron spektrurmaikat.

A vegyiiletek eléallitasinak célja az izonitril ligandumok tanulmanyozdsa volt, kiildénos tekintettel
arra, hogy az alkillanc cseréje milyen hatdssal van a telies komplex tulajdonsigaira. A kapott
spektrumok asszignaciojat elméleti szamitdsok és mas kisérleti spektrumok segitették, Az igy nyert
eredmények. alapjdn tirgyalom az epyszerli alifas izomitril ligandumok elektronikus é&s sziérikus

hatésat az alkillinc mérete és elagazasanak figgvényében,
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Imidazol- és piridingyiirit tariaimazd igandumok VO{IV)-komplexei
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DE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A vanddiumnak hatast tulajdonitanak a mangin anyageseréjében, a csontképzidés eldsegitésében,
Egyes vanddiumséknak inzufinetinzo tlajdonsiguk is van, komplexeiket emiatt széles korben
vizsgaljik.

Munkank sordn az oxovanadium(1V) ion komplexképzd sajatsagait vizsgaltuk egy- vagy kétgyiriis,
aromds piridin- vagy imidazol-nitrogént tartalmazé szerves ligandumokkal. pH-potenciometriis és
UV-lathaté  spektroszkdpids modszerek segitsépével meghatdroztuk a  képzddott komplexek
dsszetetelét és stabilitasi allanddit.

Az egy aromds gylirlit tartalmazd ligandumok minden esetben nitrogén donoratomon keresztiil
koordinalodnak a fémionhoz. pH-potenciometridsan mono- és biszkomplexek képzddését lehetett
kimutatni. A képzddait komplexek kis stabilitdsaak.

A vizsgalt, bisz(pirid-2-il)-csoportot tartalmazé ligandumok savas tartomanyban a két aromds
nitrogén. donoratomon keresztiil koordindlédnak a fémionhoz, mono- és biszkomplexek képzidése
kazben. A bisz(pirid-2-il)metin esetén kialakulo dimer szerkezeteket hidroxo-hidas asszocidtumok
kialakuldsdval irhatjuk le. A bisz(pirid-2-iDketon és bisz(pirid-2-il)metanol rendszerekben (N, O
koordinicié valésul meg.

A két aromds gylrit tartalmazd ligandumok aminosav szirmazékai koziil a Gily-BIMA, Glu-
BIMA, His-BIMA, His-BPMA vepyiileteket vizsgaltuk, Vizsgalataink soran azt tapasztaltuk, hogy
savas tartomanyban kettd, illetve négy aromds mitrogén koordinalodasaval mono- és biszkomplexek
képzédnek. A pH emelésével lgjatszodik az amidnitrogén deprotondlodasa, (NHz, N, Niar))
koordindcidjo komplexek képzidnek.

Az eredménycket Osszegezve megillapithatd, hogy VO{IV) hard-abb jellege miatt az aromds
nitrogén donoratomok gyenge fémionmegkdtd tulajdonsagitak. A ligandumok egyéb oxigéntartalmb
csoportjai is részt vehetnek a kotdsek kialakitdsdban, ilyen esetekben nd a komplexek stabilithsa, A
kelatképzd helyzetben talalhato két aromas gylirl kitddése a fémionhoz tovabb néveli a kialakuld
komplexek stabilitasit. Ezzel megakadilyozza a fémion hidrolizisét gyengén savas tartomanyban, Az
aminosav szarmazekok esetén a kél heteroaromas gy(rd koordindlodasa elisegiti az amid nitrogén

deprotonalodasat és koordindlodasat.
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Krémcsoportbeli fém--fém kitések vizsgalata fotoelektron-

spektroszkopiaval

Kiss Péter, IV, &vi vegyész

ELTE Természettudomanyi Kar

Témavezeték:  Pougor Csaba Istvan doktorandusz
ELTE TTK Kémiai Intézet, Szervetlen Kémidi Tanszék
Szepes Laszlé egyetemi tandr
ELTE TTK Kémiai Intézet, Szervetien Kémiai Tanszék

A kedmesoportbeli vegyiiletek esetén gyakori, hogy a krémvegyitlet tulajdonsagai jelentdsen
eltémek a molibdén illetve volfrdm analdg vegyiilet tulajdonsdgaitsl. Bz a jelenség megfigyelhets a
[CpM(CO):]; dsszetételii komplexeknél is. A [CpCr{CO)]: zild szind, levegdre killondsen érzékeny
kristilyos anyag, mig 2 [CpMo(CO)s]; és a [CpW(CO)], bibarszinfiek & levegén korlatian ideig
eltarthatok. A kilonbdzd tulajdonsagok a  vegyiiletek elektronszerkezetének kiilonbségével
magyarazhatok. Munkénk célja az elektronszerkezet felderitése és a fémfém kétések egymishoz
viszonyitott erfsségének meghatdrozdsa volt a vegyiiletek fotoelektron-spektruménak segitségével.

A fotoelektron-spektroszkdpia az egyik leghasznosabb kiséreti modszer a vegyiletek
elektronszerkezetének vizsgilatdban. A Koopmans-elv [1] segitségével az ionizdcids energidkat
Hartree-Fock palyaenergidknak tudjuk megfeleltetni, ami Ichetdvé teszi a fotoelektron-spektrumok
kvantumkémiai szamitasokon alapulé asszigndcidjat. Az utobbi években hasonld Gsszefliggdst
vezetiek le a siriiségfimkciond] médszerekkel kapott Kohn-Sham palyaenergidk és az jonmiziciés
energidk kdzoit [2].

TDK munkdm a fent emlitett hirom vegytilet eldallitissbl, fotoeleliron-spektrumok felvételébsl
és kidrickelésébol allt. Nagy molekulak fotoelektron-spekirumdban az egyes lonizdcids energidkhoz
tartozé esiicsok. dtfednek, svokat képeznek, ezen savok dekonvoludlisa sajat készitési programmat
tortént. A spektrumokat Hartrec-Fock, DFT és EOMIP-CCSD(2) szintli szdmitisok segitséodvel
asszigndltuk. A kisérleti ionizdcids energiakbdl valamint a kvantumkémiai szamitisok eredményeibél
meghatarozhatd a fém—fém kotések egymashoz viszonyitott erdssége, valamint az elekironszerkezet

alapjn a stabilitisbeli kildnbség is magyarizhatd.

{1} Koopmans, T. Physica 1 (1934) /04
[2]1Chong, D.P.; Gritsenko, O.V.; Baerends, E.1. J. Chem. Phys. 116 (2002) 1760
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Pirckatechin exidaz és kataldz enzim modelljének eldallitasa és vizsghiata

KTripli Balizs

Mérndki Kar, Kémia Intézet, Szerves Kémia Intézeti Tanszék

Témavezetd: Dr. Speier Gabor

A pirokatechinek lebontdsit a természetben az oxiddz & oxigendz enzimek végzik. A
pirokatechin oxidiz a muitiréz oxiddzok csoportjiba tartozé metalloenzim, amely a pirckatechinek

kinonné torténd oxidacigiaért felelds (1).

O

- +Ho0 (MO0} n
pirckatechin oxidaz

Modellvegyiiletként egy  [(4-Me-py-ind);Cu"(MeOH)(4-OH)]|CIO.MeOH  dsszetételf,
kétmagvi rézkomplexet llitottunk eld. A szerkezetét spekiroszkdpiai modszerekkel (IR, UV-1ithatd)
és rontgendiffrakcioval hatdroztuk meg. Megillapitottuk, hogy az dltalunk eldallitott €s jellemzett
komplex oxiddz aktivitist mutat a 3,5-di-ferc-butil-pirokatechin (3,5-dtbeatH;) 3,5-di-ferc-butil-1,2-
benzokinonna (3,5-dtbq) toriénd oxidacidja sordn, tehit a vizsgalt reakcid a pirokatechin oxidiz
funkeionalis modelljének tekinthets.

Az €16 szervezetekben fethalmozddd hidrogén-peroxid bomlasi folyamatai a sejtfalra nézve
kiros, reakliv oxigén szirmazékokboz (szuperoxid, hidroxilgydk stb.) vezethetnek. Ennek
kikiiszObdlésére az &16 szervezetekben tn. katalaz enzimek szolgdlnak, amelyek a hidrogén-peroxid
vizzé és dioxigenné torténd reakcidjat katalizaljak ¢2).

katalaz

2H04 2H,0 + Oy (2}

Kataldz modellként cldaliitottunk egy [Mnl{(bym),-ind}Cl,]-8sszetételli komplexet.
Szerkezetét spekiroszkdpiai (IR, UV-VIS) mérésekkel, illetve rémtgendiffrakcioval igazoltuk.
Vizsgaltuk az elddllitott komplex kataldz aktivitisat és megallapitottuk, hogy az el6allitott komplex
katalizalja a HyO, vizzé, illetve dioxigénné vald dizmutacidjat, tehat reakeioi funkcionalis kataliz

modellngk tekinthetdk.
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l':Tj atkalifoldfém (3H-2-tioxo-1,3,4-tiadiazol-5-il)- tioacetitok eléallitasa,

spektroszkipiai jellemzése és kristilyszerkezete

Pascui Andrea Eva, mesteri képzés, TMSC

“Babeg-Bolyai” Tudoméanyegyetem Kolozsvar, Kémia és Vegyészmérndki Kar

Témavezetd: Dr. Ing. Monica M. Venter, docens
“Babes-Bolyai” Tudomanyegyetem Kolozsvir,

Kémia és Vegyészmérnoki Kar, Szervetlen Kémia Tanszék

A kutatécsoportunk. célja Bismutiol 1 szirmazckok, valamint ezek komplex vegyiileteinek,
koordinacids viselkedésének, illetve szupramolekuliris szerkezetének tanulmanyozasa. Az egyik ilyen
heterociklikus vegyilet a (3H-2-tioxo-1,3,4-tladiazol-S-iDtioecetsav.! A komplexeket a lgandum
monondtrinmsdianak, illetve dindtriumsdjanak  alkilifsldfémek kloridjaival valé reakcidja sordn
allitottuk 18, [M(H0)¢HL),], HL = (C;N;HS;:CH,CO0), M = Mg, Ca®, §*, Ba™; [MILOL],
L = (CoNaS:CHLCOO0Y ", M = Ca™, 8™, Ba™ 2 A vepytiletek jellenizése fizika-kémiai médszerekkel,
IR, Ramen, illetve "H és '*C NMR spektroszkopiaval (oriént. A molekulaszerkezeteket
egykristalyokon végzett Rontgen diffrakcidval hatiroztuk meg. A Mg vegyiilet szerkezete sé tpusi, a
Ca komplexben megfigyelhet6 a dimer szerkezet, a Sr és mind 2 monodeprotonalt, mind a teljesen
deprotonalt ligandumot tartalmazé Ba komplex polimer szerkezeti. A ligandum minden esetben a
karboxil csoportrdl veszitette el protonjat, a Ca, Sr és Ba komplexck esetében mégis csak az egyik
karboxil esoport képzett kelalgylriit, amig a Mg esetében egyik sem a szerkezetben jelen levs karboxil
csoportok kizil. A komplexek szilird fézisban, a hidrogénkstések, illetve a S-S kblesénhatasoknak

kaszinhetden, hdromdimenzids szupramolekularis szerkezetet hoztak 1étre (pl. 1. 4bra).

L.&bra. Haromdimenzids szupramolckularis szerkezet: (a) fontdlis nézet, (b) oldalnézet.

[11 V. Bercean, C. Crainic, I. Haiduc, M.F. Mahon, K. C. Molloy, M.M. Venter si P.J, Wilson, .J,
Chem. Soc., Dalton Trans, 1036, 2002

[2] M.M. Venter, A, Pascui, V.N. Bercean, S. Cintii Pinzar, Studia Univ. Babes-Bolyai, Ser. Chem.,
LIK(1}, 55, 2007
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A diimin ligandum konstitacios szerkezetének hatasa a [Ru’(diimin}(CN)“];

tipusui komplex fotofizikai folyamataira

Szabé Péter, [11. évf. kémia BSc.
PE Mémoki Kar

Témavezetdk: Dr. Kovics Margit, cgyetemi adjunktus
Dr. Horvith Attila, egyetemi tandr

Altalimos és Szervetlen Kémiat Intézeti Tanszék

A fotokémia az elmdlt harminc évben jelentbs fejlodésen ment At, €s ez alatl a kutatisok egyik
jelents célpontjava valtak a ruténium(Il} diimin szarmazékokkaf alkotott komplex vegyiiletei. A
kutaték érdekiddése annak koszonhets, hogy e komplexek t0bb atkalmazasi teriilet szempontjabdl is
igen kedvezd fotofizikai &s fotokémiai tulajdonsdgokkal rendelkeznek: kitiintetett stabilitds, nagy
kvantumhatasfolkd emisszié, erés fényelnyelds a lathatG fény tartoményaban, a gerjesztett (*MLCT)
allapotnak koszonheté kedvezd redoxi sajafsig és relatfve hossz( élettartam. Az ehyelési és a
kisugirzasi szinképiik ersen olddszerfiiggd, ami a fotofizikai tulajdonsigaik finomhangolasat teszi
[ehetévé, hidrogén-vagy cianid-hidak révén beépithetbk szupramolekuliris rendszerekbe is. Ezen
sajatsagoknak koszOnhetden mara mar szamos gyakorlati alkalmazasuk valésult meg: molekularis
érzékelbk, orvosi diagnosziika és terapia, lumineszoencias szenzorok és a napenergia hasznositd
rendszerek.

Munkam sordn eléallitottam [Ru(LLYCN) vegyiileteket, ahol LE= 5,5°-dimetif-2,2’-bipiridil;
6,6’-dimetil-2,2’-bipiridil; 4-metil-1,10°-fenantrolin. Miutan spektroszkopiai modszerekkel (NMR,
UV-VIS) megbizonyosodtam tisztasigukrdl, elvégeztem fotofizikai jellemzésiiket. Felvettem
folytonos beviligitds mellett a gerjesziési, az emisszids és az elyelési szinképeiket UV és lathatd
tartomanyban. Lézer villandfény fotolizis vizsgalatukat elvégeztem, melynek sordn meghatiroztam a
gerjesztett dllapotuk (*MLCT) élettartamat. Kimértem az dlettartamok hémérsékletfiiggését, hogy
megallapithassam az egyes fotofizikai folyamatok sebességi egyiitthatdit, Végal pedig 77 Kelvinen is
felvettem 2 gerjesztési és kisugirzasi szinképeket, hogy ezeknek elvégezhessem a Franck-Condon
analizisét,

A mérési eredmények egy része a szakirodalom afapjan vart tendenciat mutatja, azonban egyes
fotofizikai sajatsdgok jelentdsen eltérnek. Munkam sorin megprobalom kimutatmi, miként teremt

kapesolatot a ligandum konstiticios szerkezete az észlelt fotofizikai tulajdonsagokkal.
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Peptidhidroxdmsavak vegyes ligandumi komplexei

Sziies Béla, V. éves vegyész

DE Természettudomanyi és Technolégiai Kar

Témavezets: Dr. Buglyé Péter egyetemi docens
DE Szervetlen és Analitikai Kémiair Tanszék

A peptidhidroxdmsavak olyan fontos biommclekuldk, aficlyek Hidroximsavesoportja erds
kolesonhatdsra képes kitlonbozé szervezetbeli fémionokkal - gatolva példiul metalloenzimek
mikddését - mig peptidlancuk a molekuléris felismerésben jdtszhat szerepet. Ezen vegyiletek
bioldgiai rendszerekben torténd fémionmegkdtését a jelenlevd egyéb ligandumok is alapvetéen
befolyasolhatjdk.

Tudoményos didkkori munkim sordn pH-potenciometrids & UV-lithato spektrofotometris
modszerrel megvizsgiltam két peptidhidroxdmsav, a HAl-Ala-NHOH & a HAla-Ala-N(Me)OH
réz(IDion-megkdtését kilonbdzd [NN], [N,0] é [0,0] koordiniciora képes kismolekulik
Jjelenlétében, amelyekkel a szervezetbeli, eltérd donoratomokat tartalmazd ligandumokat kivantuk
modellezni. B ligandumként 2,2°-dipiridilt, glicint, & tiron vélasziottunk, pH-potenciometrias
médszerrel meghatéroztam az egyes rendszerekben képzodd vegyes ligandumi komplexek
asszetételét és stabilitisi szorzat értékeiket és az UV-lathato spekirofotometrids mérési eredmeények
alapjan javaslatot tettem azok legvaldszinfibb oldatbeli szerkezetére. A HAla-Ala-N(CH;YOH
szekunder peptidhidroxdmsavat a hidroxamédt nitrogénhez kapesolddé szubsztituens hatdsdnak
tanulmanyozasara vontuk be vizsgilatainkba.

Megallapitottuk, hogy az [0,0] koordiniciora képes tironnal nem képzbdik vegyes ligandumi
komplex. Bzt Ogy értelmeztiik, hogy a peptidhidroxamsay a Cu{Il)-vel képz8dé stabilis komplexeiben
{NH>, Nunigs Nuidiosams] kotésmoddal hdrom helyet foglal el a fémion ekvatorialis koordinicios
szférajdban, igy a tiron mér csak axidlis-ekvatoridlis kapesolodassal kotddhet a fémionhoz, ami pedig
a merev szerkezeti} tiron esefén feltehetden nem kedvezményezett,

Az [N,0] koordindcioval kitddd glicinmel [CuABH. ] dsszetételii részecske képzddését detektaliuk.
Az clektrongerjesztési spektrum o-d atmenethez tartozé sdvjdnak helye alapjan [NHz, Namig, Nkioxamiz,
Nily(gicimy] kOtésmddot valdszintisi-tettimk a vegyeskomplexben a glicin karboxildtosoportianak axialis
koordinacidjaval.

Az [N,N] donor 2,2’-dipiridillel tapasztaltuk a legnagyobb mennyiségil vegyes komplex képzdését
mindkét peptidhidroxdmsavval. Eredményeink azt valésziniisttik, hogy a domingns komplexek kdzil a
[CuABH]-ban hidroxamat [0,0] és dipiridil [N,N] koordinaci6 valdsul meg, mig a [CuABH,] a
glicinéhez hasonld, [NHy, N amia, N higroxamic Npipsian] kétésmédi. A [CuABH}kea szdmolhato Alogk
értekek a vegyes Higandumé komplexek kedvezményezett képzodését timasztjak ald.
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Egy bakterialis Cu,Zn-SOD enzim N-termindlis #mksté fragmensének

kélesonhatdsa Cu®'- és Zn® ionokkal

Szunyogh Daniel, I11. évf. kémia BSc

SZTE Természettudomanyi és Informatikai Kar

Témavezetdk: Dr. Gajda Tamds egyetemi tandr
Dr. Janesé Attila egyetemi adjunktus
S8ZTE Szervetlen &s Analitikai Kémiai Tansz¢k

A Cu,Zn-szuperoxid-diszmutiz enzimek (Cu,Zn-S0D) a szaperoxid anion oxigénné & hidrogén-
peroxidda torténd diszproporcidjat katalizaljak, s igy az €ld szervezetek karos oxidativ hatasok elleni
védekezd mechanizmusanak fontos eszkézei. Néhany Gram-negativ baktérinmbol izolalhaté Cu,Zn-
SOD N-terminalis része erds fémkatd sajitsaggal bir, igy fontos szerepe van az aktiv centrum
fémionjainak felvéte-lében. Csoportunk korabban részletesen vizsgilta a A, ducrevi Cu,Zn-SO0D N-
termindlis szakaszanak fémkdtd sajatsagait, mely potencidlis fémkotd-helyként hisztidin- és metionin-
gazdag szakaszokat is tartalmaz tartalmaz [1], lehetéve téve a Zn®*, Cu™, Cu” Fémionok felvételét is.
Jelen dolgozat targya az A. pleuropneumonice-bdl izolilhatd enzim N-terminadlis fragmensének
tanulményozisa, amely csak egy hisztidinben gazdag szakaszt tartalmaz.

A munka soran elGallitottuk az 4. plewropneumoniae Cu,Zn-SOD N-terminilis fragmensén
alapuld, C-termindlisan védett HADHDHKK-NH; oktapeptidet. Oldategynesilyi (pH-potenciometria)
és szerkezetvizsgalé modszerek (UV-Vis-, CD- és NMR-spektroszképia) alkalmazisival
megvizsgiltuk a ligandum kolesonhatasat Co®'- illetve Zn®" ionokkal. Meghataroztuk a kiilénbazé pH-
n é fém-ligandum ardny mellelt képz6do részecskék Gsszetételét és kvantitativ modon. jellemeziiik a
fragmens fémkotd-sajatsagat (stabilitisi allandok ill. Kp értékek meghatirozdsa). A domindns
tészecskék esetében javaslatot tettiink a komplexek oldatbeli szerkezetére. Fiziologias pH-n (pH = 7.4}
mind Cu™"-, mind Zn"" ionok esetében az 1:1 fém-ligandum ardnyl oldatokban egy MH,L* (M =
fémion) Osszetételi komplex a dominins részecske, melyben a fémionhoz az N-terminlis
aminocsoport mellett kizardlag oldallanci donorcsoportok koordinalddnak. Az emlitett kériilmények
mellett szamothatd K értékek (Kpeo = 4,6x107° M, Kpzn = 4,8x107 M) alapjan a peptid exirém
erbsen kiti a Cu® ifont, s jéval gyengébben a Zn™ font, {gy feltételezhetd, hogy a vizsgalt fragmens

elsésorban a Cu® felvételében jatszik szerepet.

[1] Paksi, Z., Jancsd, A., Pacello, F., Nagy, N, Battistoni, A, Gajda, T., J. Inorg. Biochem., 102 (%),
1700-1710 (2008)
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A prion protein peptidfragmensei és a nikkei(IT)ionok kozotti

komplexképzidési felyamatok vizsgilata

Turi Ildiké, IV. évf. vegyész

DE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

Témavezetd: Dr, Sévagd Imre egyetemi tapdr
DE Szervetlen ¢s Analitikai Kémiai Tanszék

Olyan neurodegenerativ betegségek kialakuldsdban, mint példiul a Creutzfelde-Fakob, a strlé-
vagy a kergemarhakor, a megviltozott szerkezetl prion proteint tartjsk feleldsnek: A normél prion
protein (PrPC) tényleges biologiai szerepe, valamint a megviitozott kéros forma (PrPSc)
kiafakulésanak mechanizronsa még mem tisztizoit, viszont az atmenetifém-ionoknak potenciilis
szerepet tulajdonitanak ezen a téren.

Munkém sorén a HuPrP(76-114} és a nikkel{Il)ionok kozotti komplexképzddési folyamatot
fanulminyoztam. A ligandum négy hisztidint tartalmaz, kettét az oktarepeat tartominyban ketiot pedig
ezen kiviil. A vizsgalatok sordn potenciometrikus titralast, spekirofotometriat, cirkuldris dikroizmus és
IH NMR moédszereket alkalmaztarn Osszehasonlitas céljgbdl két az ismétléds tartomdnyon kivili
hisztidinek koriili aminosav szekvencidt modellezd tetrapeptidet vizsgaltumk.

A [NiAH,] makrokelat képzédése a hisztidin imidazol nitrogénjein keresztiil kovetkezik be, s
kis stabilitdsa ellenére fiziologids pH-ra a fémionck ~80%-a komplexben kotott. Bzt kévetden
elkezdbdik az amid nitrogének deprotondlodisa és koordindcidja, amely soran mono- &s dinukledris
komplexek képzddnek. Fkvimolaris oldatban az egymagva komplexek, 2:1 fém:ligandum ardny esetén
pedig a kétmagvi komplexek domindlnak. 3:1 s 4:1 ardny esetén is megtorténik a komplex képzddés,
de a ligandum nem képes az Osszes fémiont komplex formaban tartani, igy azok hidrolizilnak.

Mivel diamigneses nikkel(Il) komplex képzédon, lehetéségiink volt a rendszer 'H NMR
spektruminak felvételére, amellyel bizonyitani tudtuk a hisztidin oldallincok koordinglédisat.

A spektrofotomelrids vizsgilatok alapjin megdllapithatuk, hogy a [NiAH.] makrokelit
oktaéderes szerkezetll, valamint az amid nitrogének deprotonalodasaval parhuzamosan sarga szinii
stknégyzetes komplex képzédik. Az abszorpciés maximum nem valtozik a pH emelkedésével, tehat a
kotdhelyek &s a koordindcids geometria nem viltozik a pH-val, amely a kooperativ deprotondlsdas
kovetkezmenye.

A prien proteinfragmens CD spektrumail dsszevetve a tetrapeptidekével egyértelmiien
kideriilt, hogy a HuPrP(76-114) fragmens nikkel{Il) komplexében a 96-os hisztidin a preferalt fém-
kotShely.
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A ColET7 metallonukledz-enzim HNH meotivumanak tulajdonsigal

Vardai Attila, V. évf vegyész

SZTE Természettudomanyi Kar

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

Jelen tedomanyos didkkori dolgozat az SZTE Szervetlen és Analitikai Kémial Tanszékén folytatolt
bioszervetlen kémiai fargyd kutatisok keretén belill készilt. Ezen kutatasok egyik célja mesterséges
specifikus metallonukledz-enzimek el8allitisa. Az alkalmazott stratégia szerint egy ilyen mesterséges
enzim ¢l6allithatd ket egymastol jol elkiilonithetd doménbdl: (i) egy szubsziratfelismerd helyb6l és
egy (ii) nemspecifikus katalitikus helyb8l.

A mesterséges enzimekben a szubsztratfelismerd hely lehet egy specifikusan koté febérje, de lehet
nemfehérje-tipusi alkotdrész is, mint pl. egy oligonukleotid, vagy egy peptid-nukleinsav oligomer. A
fehérje-tipusti felismerdhelynek megvan azaz elénye, hogy a molekuldris bioldgia eszkizeivel
konnyedén hozzafizhetd egy szintén fehégje-tipust nemspecifikus aktiv kizponthoz, amely ezlial
specifikussd valik,

A természetes nukledz-enzimek aktfv kazpontidban altaliban valamilyen fémion (Zn™, Mg™)
talalkatSd, mely az enzimfeherje specidlis aminosavaihoz kapcsolddik (pl. hisztidin, cisztein). Az
dltalunk kivalasztott enzim katalitikus helye alapjdn az in. HNH nukledz-enzimek kozé tartozik,
amelyck neviiket a szdmos vizsgalt él6lény enzimeiben fellelhetd hisztidin(H)-aszparagin(N)-
hisztidin{H) aminosavakat tartalmazé motivumnrél kaptak. Az aktiv kézpontjukban Zn’"-ion talaihaté.

Munkank sordn az E.coli baktérium colicin E7 nevii nemspecifikus nukledz enzimjébdl szarmazo
HNH motivumot prébéltuk meg eldillitani E motivumot 42 aminosav alkotja amely szerkezetét
tekintve ketté f-redobol és egy a-hélixbol all. A kodold DNS gént PCR-rel sokszorositottunk, majd £.
coli baktériumok segitségével fehérjét termeltettimk beldle. A 42 tagh fehérje kifejezése sikertelen
volt, ezért egy ubikvitin nevili fehérjével fizionaitatva prébalkoztunk Gjra. Ezen kisérlet sikeresnek
bizonyult. A kifejezés koriilményeit optimalizaltuk, hogy nagy mennyiségben termelhessiik a fehérjét.
TisztitAsat preparativ kromatografia & pgélszirés kombindcidjival végeztik, A CD-spekiroszkdpias
konformécits analizis lehetéséget nyGit mind a tiszta fehérje szerkezetének, mind a Zn*"-ionnal

torténd kotddés hatisara lejatszddd szerkezetviltozas kivetésére kiildnbdz6 korilmények kozott.
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TPEN szarmazékek, mint potenciilis Zn(I1)- és Cu({II)-kekitorok az

Alzheimer-kor gyogyitisaban

Zsigd Eva, 1. &vfolyam kémia BSc

SZTE Természettudomanyi és Informatikai Kar

Témavezetdk: Dr. Kiss Tamis tanszékvezetd egyetemi tandr
Kirolyné Dr, Lakatos Andrea tndomAnyos munkatirs
SZTE Szervetlen é Analitikai Kémiai Tanszék

A fémionok szerepének vizsgilata az Alzheimer-kor kialakulisiban akkor kezdddott, amikor
az AD betegek agyinak post-mortem vizsgilata soran kimutattik, hogy a Zn(1D), Cu(Il), Fe(ill) &
AI(ILL) jelentds mennyiségben fordulnak €16 az amiloid plakkokban. Szdmos kisérlet bizonyitotta,
hogy ezek a fémionok képesek indukdlni vagy gyorsitani a B-amiled (AB) aggregaciojat in vivo és
az AP peptidben specifikusan Zn{1I) s Cu(Il) kitShelyeket azonosiiottak. Kimutattak tovabbd,
hogy femkelatorok lassitjidk az AP aggregacigjdt, igy mertlt fel a keldtterdpia, mint lehetdség az
Alzheimer-kor gyogyitisiban. A dezferrioxamin, mint erfs Fe(ilD)-kétd tulajdonsigh molekula
enyhiti az Alzheimer-kér klinikai timeteit. Ujabban egy Zn(Il) és Cu(ID)-kdtd tulajdonsaga
antibiotikumrél, a Clioquinolrsl mutattdk ki, hogy javija a befegek mentilis allapotat, viszont
szamos mellékhatassal rendelkezik. Ezért aj, jobb tulajdonsiggal rendelkezd kelatormolekulik
felkutatasa ma is akiudlis feladat.

Munkank sordn elééllitottunk & vizsgdlunk Zn(I)- valamint Cu(II)}-kotd képességiik alapjan
két TPEN {N,N,N’,N’-Tetrakis(2-piridilmetil}efiléndiamin} szarmazékot (ENDIP é& DMAP),
melyek tulajdonképpen a TPEN molekula f& & negyed részei. Az ENDIP négy (2 aromds &s 2
amin), mig a DMAFP két (I aromas és 1 amin) N-donorcsoportot tartalmaz. Potenciomelria, NMR-
spekiroszkdpia és UV/Vis spektrofotometria afkalmazdsival meghatiroziuk a fém-ligandum
rendszerekben képzddd komplexek osszetételét, szerkezetét és stabilitdsat. Az ENDIP fiziologias
pH-n 1:1 dsszetételld komplexet képer mind a cinkkel, mind pedig a rézel, mig a2 DMAP-val
ligandumfelesleg alkalmazasa esetén ML, részecskét is ki tudtunk mutatni mindkét rendszerben.

A ligandumoknak az AP peptidhez viszonyitott Zn(Il}- és Cu(ID-kotSképessépét
floureszeencias modszerrel hatdroztuk meg. A mérések azt mutattdk, hogy a ligandumok képesek
az amiloid aggregitumokbdl kivonni a fémionckat. A Hgandumokon végzett toxicitas vizsgalatok

azt mutattak, hogy 50 pM koncentracidig tolerilhatdak a sejick szimara.
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Bichidrogén eldallitisa és tisrtitisa

Bakonyi Péter, V. éves kémyezetmérndk

Pannon Egyetem, Mémdki Kar

TémavezetOk: Dr. Nemestothy Nindor, tanszéki mémok
Bélafiné Dr. Baké Katalin, tudomanyos fomunkatérs
PE, Miiszaki Kémiai Kutato Intézet

Az emberiség manapsig folyamatosan névekvl energiaszitkségletét legnagyobb részt a nem
megijuld, fosszilis energishordozékbdl elégiti ki, amelynek hatisira ezen készletek nagysiga
folyamatosan cstkken és e mellett nagy krnyezetszennyezést is von maga utdn. Ebb&! kifolydlag
egyre inkdbb teret nyernek az (n. altemativ (megiyjuld) energiaforrdsok. Ezek kozé tartozik tébbek
kozitt a biohidrogén is, mely a jov6 generdciok egyik igéretes energiaforrisanak tekinthetd.

Munkam elsé részében fermenticits kisérleteket végeztem biohidrogén eléallitisa céljabsl, amihez
a Szegedi Tudominyegyetem dital biztositott Escherichia coli baktérium (Orzset (XL-BLUE)
alkalmaziam. Ez a mikroorganizmus a benne taldlhaté enzimrendszerek segitségével (bio)hidrogén
termelésére képes. A kisérletek sorin valtoztattuk a korililményeket (tiptalaj Osszetétel, giatér
dsszetétel, stb.) a minél nagyobb mértékd biohidrogén elb4llitas érdekében,

A kisérletek misodik felében célom az volt, hogy a keletkezett gzt, melynek Ssszetételében 3
komponens a meghatarozéd (hidrogén, nitrogén ds szén-dioxid), valamilyen médon elvalasszam
egymastol. Az elvalasztis a hidrogén, mint energiaforras kés6bbi felhasznaldsa érdekében fontos. Az
elvalasztashoz t0bb lehetdséget vizsgaliam, melyek kozil 4 membrinos glzszeparicié tlint {géretes
megoldisnak. A munka sorin egy gdzszeparécids membrin modul teszteldsét végeztem el. A
kisérleteket a keletkezett gizelegyre jellemzd tiszta gdzokkal (N, COp, H;) végeztem, s
meghatiroztam az adott gazokra jellemzd, a vizsgilt membranra vonatkozd fluxus és (elméleti)
szelektivitis érickeket. A bichidrogén fermenticié és a membrinos gdzszepardeid integralisaval a

tlizeldamyag-cellakban kézvetleniil felhasznalhaté mindségll biohidrogén eléallitasa a cél.
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Kondenzdli gyiiris komponensek oxidativ dtalakitasa

mezoporuses katalizatorekon

Bangé Adrienn V. évf. kéryezettudomanyi szakos hallgaté

SZTE Természettudomdnyi és Informatikai Kar

Témavezetd: Dr. Haldsz Janes egyetemi docens

SzTE Alkalmazott és Kérnyezeti Kémiai Tanszék

A ,,zoldkémia” alapelvet kozitt nagy hangstllyal szerepel a szelektivitis, ami a szerves kémiai
reakcidkban katalizitorok alkalmazisival érhetd el, de kozel ekkora jelentdséggel bir a kirnyezetbarat
reagensek haszndlata is. Ezeket az elveket lehet érvényesiteni a nehezen oxidalhatd szerves
komponensek  hidrogén-peroxiddal megvaldsitott  katalitikus  oxiddcidjaban, mivel a H,O,
bomlastermékei: a viz és az oxigén valdban kdrnyezetbaritnak tekinthetdk.

A kondenzalt gyliriis vegyiiletek (naftalin, tetralin, dekalin) oxidacigjaval éridkes termékek
(naftolok, tetralon, stb.} dllithatdk el6, azonban megfeleld porusméretii katalizitor szilkséges a reakcio
megvaldsitisihoz, Az utébbi évtizedben sikeresen alkalmazzik a mezopodrusos katalizatorokat
{megfeleld aktiv centrum bevitelével} hasonlé reakcidkban, czért tartottuk célszertinek vizsgdlni
aktivitisukat ezekben a folyamatokban is.

Az jzomorf szubsztiticidval mdédositott MCM-41 & SBA-135 tipust katalizatorokat (Si-, Ti-,
Fe- és Cr-MCM41, illetve Fe- és Ti-SBALS) a szintézist kdvetden rontgendiffraktometrias, nitrogén-
adszorpcids és TEM modszerckkel jellemeztem. A harom kondenzalt gyfirlis vegyiilet oxidacidjat
ultrahangos keveréssel, 80 °C hémérsekleten végeztem 1:1 reaktans:H,O, molardny alkalmazasival,
metanol (protikus) és acetonitrif (aprotikus) oldoszerekben, az elbbb felsorolt katalizatorok
jelenlétében. A reakcidelegyek analizisét gazkromatografids (ton végeztem.

A mezopdrusos katalizitorok aktivabbak, mint a kis molekulik oxidiciGjaban hatisos Ti-
Z8M35, azaz nem lép fol diffaziogittis. A reaktinsok kozill az aromds szerkezetii nafialint lehet a
legkisebb konverzidval dtalakitani az dsszes vizsgalt katalizatoron. Ebben a reakcidban hidroxilezés
lejatszodasat is tapasztaltam (termékek 1- & 2-nafiol), ami utat jelenthet a direki hidroxilezés
gyakorlati megvaldsitisahoz.

Tetralin és dekalin esetén - jelentdsen nagyobb konverzid mellett - a termékspektum
szélesebb, de kemoszelektiv reakeid is lgjatszodik, ami az ipari szempontbdl jelentds 1-tetralon kbzel
40 %-0s szelektivitisdban ayilvanult meg. Ez bizonyitja a reakci¢ hatékonysagit, a ,.z8ldkémiai”
elvek megvaldsulasat. Az adott reakciokban legaktivabbnak a Cr-MCM41 mintikat talaltam, a tovibbi

vizsgalatokat erre dsszpontositjuk.
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Szénsalak okezta sugarterhelés ajkai lakdsokban

Dukan Katalin, V. évf krnyezetmémok
PE Mémdki Kar

Témavezetd: Dr. Somtai Janos egyetemi docens
PE Radiokémia és Radiodkologiai Intézet

Napjainkban egyre magyobb figyelem fordul a természetes eredetii radiomuklidoktdl szirmazd
sugdrterhelés vizsgalatira, cstkkentési lehetdségeinek kidolgozasara. Az épiilet a kiilsé sugdrzasokat
ugyan részben Iedrnyékolja, ugyanakkor az épitbanyag radionuklid koncentracidja megniveli azt, fgy
az épiiletekben a gamma-ddzisteljesitmény altaldban magasabb (viligitlag 84 nGy/h), mint a
szabadban (59 nGy/h). Nem megfelelé anyagok felhasznildsa ¢csetén azonban az atlag akar tizserese is
nérhetd. Emnek egyik forris Ichet a magas radionuklid-koncentraciSji szenek. eltiizelése sordn
keletkezett salak épitkezéseken torténd felhasznilisa,

Hazankban, 2 Mecsekben, illetve a Balatonfel vidékts] Tatabdnyéig hiz6dd teritleten - killéndsen Ajka
¢és Tatabdnya kornyékén banyaszott szenek természetes eredetii radioaktivitdsa - ezen beliil 226Ra-
koncentricidia- tdbbnyire jelentdsen (20. - 100 szorosan) meghaladja a vilagatlagot. A radiomiklidok
az eliiizelés soran, a salakban, pernyében disulnak, s igy a 226Ra—k0ncentr2’1cié az épitdanyagokra
Jellemzd 50 Bg/kg-os értelet egy-két nagysagrenddel is meghaladhatja.

Munkim sordn, Ajkin kozel 100 lakdsban végeztem sugirméréseket. Valamennyi lakdsban
megvizsgiltam a gamma dézisteljesitmény a hely, illetve a magassig fliggvényében. Ahol iehetséges
volt oit mértem a beepitett salak radionuklid kencentracidiat HPGE félvezetd detektor segitségével.
Egy éven keresztiil 80 ajkai lakisban, negyedéves ciklusokban és 20 esetben bavi rendszerességgel
hatiroztam meg az dtlagos radonkoncentracit szildrdtest myomdetektorokkal. A kapott
eredményekbdl a lakossdg éves sugirterhetését szAmoltam.

Az eredmények azt mutatiik, hogy szdmos lakés radonkonceniriciGja és gamma dézis értékei
meghaladjdk az EU dltal javasolt hatirértéket. BEgyes csetekben a meért radon komcentricidja
t6bbszrose az Eurdpa Unids ajinlésnak, a gamma-dozisteljesitmény értékei pedig a viligitlag 5-8-
szorosa is lehet,

Az itt €16 lakossag sugdrterhelése megkdzelithetl a sugarveszélyes munkahelyeken doigozdkra

vonatkozé éves ddziskorldtokat,
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A lakossig sugarterhelésének vizsgilata a nadasdladiny:
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Geosits Szilvia, V. &vf kémyezetmérnok

Pannon Egvetem, Mérniki Kar

Témavezetd: Somtai Janos dr. egyetemi docens

Pannon Egyetem, Radiokémia és Radiodkolégiai Intézet

Az utdbbi éviizedekben a radon egészségiigyl hatdsa a figyvelem kozpontjaba keriilt, ezzel
egyiitt radon mérési kampanyok indultak el szerte a vilagban, igy Magyarorszagon is.

Munkim soran Nadasdladany lakdépiileteiben mértem fel a természetes eredetd radontol,
illetve az épitdanyagok altal kibocsitott gamma-sugdrzastdl szirmazé sugarlerhelést. A kozség 40
lakoépiiletébe helyeztem ki nyomdetektorokat. Mivel a radon koncentriciot tobb tényezd is jelentds
mértékben befolyasolja, az éves atlag minél pontosabb meghatirozasa céljabol egy éven at végeztem a
meiéseket. Az dvszakos valtozds vizsgAlata miatt a detektorokat hiarom havonta cseréltem. Mivel a
lakétéri radon koncentraci6é nagymériékben fiigg az épiilet szerkezetétdl és az épitbanyagtol, exért 3
kitlonboz6 épiletcsoportra terjed ki a vizsgalatom: 15 db 0jépitésd, 15 db régi téglabdl épilt és 10 db
valyogtégiibol éplilt hizat vizsgaltam. Az eredményekbél j61 latszik, hogy a legmagasabb radon
koncentracio a valyogtéglabdl épiilt hazakban mérhetd. Mivel ax épitkezéseken felhasznalt vilyog,
illetve tégla készitésénél is ugyan arrél a helyrdl szirmazd agyagol hasznaltik, ez a Kiildnbség
valészinl azzal magyardzhatd, hogy a téglakban a kiégetés soran a pérusok zirddnak, ezltal a radon
emandcio kisebb lesz, mint a hokezelés nélkili valyogtégla esetében.

A vizsgilatok eredményeként megillapithato, hogy néhany esetben a viligatlagot jelentdsen
meghaladd radonkoncentracié varhatd, de az éves radon koncentracié a vizsgalt bizak ¢gyikében sem
haladja meg az EU altal javasolt cselekvési szintet (400 Bg/ ms) de tdbb esetben meghaladja az egyes
EU orszigokba bevezetett hatirértdket (200 Bg/ms).

Félvezetd detektoros gammaspektrometriai modszerrel vizsgiltam az agyag & téglamintdk
radium koncentricidjat, ami nem mutatott kiugrd értékeket.

A lakodpiiletekben mért gamma-dézisteljesitmény cértékek néhany esetben a vilagitlag

kétszeresét is meghaladiik, de az ettdl szarmazd sugirterhelés nem jelentds.
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Az Iglai Gyégyfiirdd radiolégiai vizsgalata

Janoki Nora, V. évf, kérnyezetmérnik

Pannon Egyetem, Mérnoki Kar

Témavezetd: Dr. Somlai Janes egyetemi docens

Pannon Egyetem, Radiokémiai és Radiotkolagiai Intézet

Napjainkban a kiilonboz6 panaszok enyhitésére, az epészség megdviasa érdekében, valamint
egyszerlien csak relaxdcids céllal is egyre népszer(ibbé viltak a gydpyfirddk. A mélységi vizek
(termdlviz, gyogyviz) felszlnre jutva jelentds mennyiségli radioizotopot hozhatnak magukkal. A
termdl- és pyopyvizekben valé fiirdés, valamint a kiilonbozd gydgykezelések sordn ezek a
radioizotopok a szervezetbe keriilhetnek, és {gy belsd sugirterhelést okozhatnak. Ez nem is inkabb a
fiird6z0k esetében, hanem az ott dolgozdknal jelenthet kamolyabb sugarterhelést.

A vizsgilataim elsdsorban a ™Rn, & a “*Ra mérésére terjedtek ki. A radon a vizb6l
kidramlik, & a zart terekben feldisul. A fiirddvizben oldott dilapotban 1évi radon a bdrén, a levegsben
1év5 a belégzés atjan keriil a szervezetbe, A szervezetben viszonylag rovid ideig tartozkodik, kb. 50%-
a 15-30 perc alatt kilégzés és izzadds sorin eltdvozik. A rovid €letd bomldstermékei foleg a birben &s
tiidfben lerakédnak. Mivel a radon ¢&s bomlistermékei nagymértékben hozzijrolnak a tid6rik
kialakulfsfhoz, valamint a radium egy csontkeresd izotop és igy a csontdaganatos megbetegedések
szamt noveli, ezért fontos szerepel kap ennek a két radioizotdpnak a mérése.

Munkim soran az Igali Gydgy(indd kiilonbizé medencéibdl, forrasaibol szarmazd vizmintak

radon  és ridium tartalmdt mértern, szeintillicids detektorral. A levegSben 1évé radon

Gsszes alfa €s béta aktivitisat is. Az eredmények azl mutatjdk, hogy mig a vizmintik radon tartalma
nem haladja meg a rd vopatkozé megengedett hatirériéket, addig tobb vizminta radium tartalma az
ivivizekre vonatkoz¢ megengedett hatdrérték felett van, ide tartozik az a gydgyviz is, amelyet

ivoidraként alkalmaznak.
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Az Er forrasvidékének hidrokémiai vizsgaiaia
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Témavezetdk: Dr. Braun Mihily egyetemi adjunktus
Dr. Fabidn Istvin egyetem: tanar

DE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

Az Er forrasvidéke a rendkfviil viltozatos természetfoldrajzi erdélyi kistérségben, az Ermelléken
talalhatd. A teritlet f5 vizgy(ijitie az Er-patak, amit nagyon sok kis vizhozami patak tapldl. Mive] az
itt talilhatd telepiilések nagy részén nincs Kkiépitett szennyvizgylQjtd haldzat, s6t valahol még
ivovizhalozat sem, a lakosok gyakean kozvetleniil 2 felszint vizekbe kétik emésztbiket, mas esetekben
a patakokbdl nyernek vizet. Ezért fontos a kastérségben talalbatd felszini vizek mindségének
vizsgdlata.

A kis vizhozami patakok vizosszetételét fokent a forrdsok geolégia kdrnyezete hatirozza
meg; iiledékik elemdsszetétele pedig a mintavétell teriiletre jellemzd alapkézet fliggvénye.
Mindazonaltal kis vizhozami patakok esetén mind a vizmintdk, mind a felszim tledékmintik
dsszetételére jelentds hatissal lehetnek antropogén tényezok. [1] A kémyezetanalitikai vizsgalat soran
kapott isszetételi eredményeket a mintavételi teriilet fildrajzi jellemzbivel vetettiik dssze.

22 helyszinen gylijtottink a felszinl vizfolyvasokbol viz- és 0 — 10 om mélyséebil
iledékmintit. A mintak kémiai analizisét a hatdlyos magyar szabvanyoknak megfelelden hajtottuk
végre. A kapott dsszetételi adatok kicrickelése fOkomponens-analizis és klaszteranalizis segitségével
tortént.

A vizmintdk egy részének dsszetétele nagymértékil antropogén szennyezésrdl tamiskodik, Ezeknek
a vizmintaknak a tirgyaldsa soran ismertettik a szennyezések lehetséges forrasait. A mintavételi
teriilet patakjainak nagyobb része tiszta vizil. A térség geoldgial felépitésével magyarizhaté a
vizmintak osszetételének analizise soran kapott klaszterstruktara.

A felszini {iledékmintik elemdsszetétele egységesebb a vizmintAkénal, Ez azt jelenti, hogy az
antropogen szennyezok akkumulicidja a mintavételi helyeken csekély. Szembetiind a kapesolat az
tiledékmintak elemdsszetétele és a mintavételi helyek alapkdzetének fajtaja kozott. Ezt figyelembe

veéve magyarazhatd az filedékmintak osszetételére kapott klaszterstruktira.

[t} Enguix Gonzalez, A.; Ternere Rodrigez, M.; Jiménez Sanchez, 1. C.; Fernandez Espinosa, A. J.;

Barragan de la Rosa, F. J. Water, Air, and Soil Pollution 2000, 127, 11-29.
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Toxikus fémekkel szennyezett talajok stabilizacidja

kisméretii szabadféldi kisérletek

Klebercz Orsolya, V. évf.

BME Vegyészmérndki Kar

Témavezetdk: Feigl Viktéria Ph.D. hallgatd
BME Alkalmazott Biotechnolégiai és Blelmiszertudomanyi Tanszék
Pr. Gruiz Katalin egyetemi docens
BME Alkalmazott Biotechnolégiai és Elelmiszertudomanyi Tanszék

Viligszerte problémit jelent a banyiszati tevékenységh$l szarmoazd nagy mennyiség, a
kérnyezetre komoly kockizatot jelentd salak- & medddanyag megfeleld elehelyezése. Bar manapsag
erre mdr szigord elSirdsok vonatkoznak, a mdlibol rengeteg olyan toxikus fémekkel szennyezett,
rekultivalatlan teriilet maradt rink, ametyek folyamatos veszélyforrast jelentenck az &8 kbdmyezetre,

azon beliil az emberre is. Ezeknek a felszimoldsa a mi felelésségiink.

A kémiaival kombinalt fitostabilizicié egy jelenleg még kevésbé ismert, olesd & kiirnyezetkiméld
remedidcids technolégia, amely megoldist nydjthat a kbmyezeti kockdzat csokkentésére. Az
Alkalmazott Biotechnologia és Eleimiszertudoményi Tanszék és a TAKI Gydngydsorosziban végzett
kisérleteinek célja egy olyan, ipari méretekben is alkalmazhaté mészer kifejlesztése, mely
stabilizdlészerként erdmilvi pernyét alkalmaz a toxikus fémekkel szennyezett binydszati meddbanyag

in situ remediacidjara.

A munkam sordn a Tanszék kordbbi kutatisaihoz kapesolédva a gySngydsoroszi banyaterileten
foly kisméretii szabadftli kisérletek egy éven keresztn] tartd monitorozasaval vizsgdltam a midszer
hatasat a kezelni kivant meddSanyagra. A teriiletrdl vett névény- &s talajmintak kémiai vizspalata, és a
talajon végzett Skotoxikelégiai tesztek eredményeinek dsszehasonlité elemzésével a toxikus fémek
koncentriciGjanak, biologiai hozzdférhetbségének és toxikus hatdsinak viltozdsat kévettem nyomon,
amibdl az alkalmazott technolégia hatékonysigira Iehet kivetkeztetni, Az eredmények azt muiatjak,
hogy a modszer hatékony: a vizsgilt mintakban a mobilis fémtartalom jelentdsen lecstkkent, &s ermek

koszonhetben csdikkent a talajok ndvényi & bakterialis toxicitdsa is.
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Radium izetépok akiiviids-koncentracidjinak meghatarozisa

vizmintakban

Maté Borbala, V. évf. kdmyezetmérnok
PE Mémaki Kar

Témavezetdk:  Dr. Kovics Tibor, egyetemi adjunkius
PE Radiokémiai es Radiookoldgiai Intézet

A felszini, felszin alatti vizekben talalhatd, természetes eredetdl 223-as, 224-es, 226-0s és 228-
as tomegszdml radium izotdpok koncentrdcidjinak ismerete hasznos geokémiai, hidrogeologiai
ismereteket tartalmaz, mint termdészetes eredetl nyomjelzok alkalmazhaték. Mérésik azonban

bonyolult nukledris méréstechnikat igényel.

tbbi (elsbsorban 228Ra) izotdpra kevés hazai laboratériumban allnak rendelkezésre a kivant
kivetelmények.

A dolgozatban a PE Radiokémiaj es Radiotkologiai Intézetében megvaldsithatd 226Ra és
228Ra mérési mddszereket tanulminyoztam, melynek sordn a Nemzetkozi Radioldgiai Mérésiigyi
Intézet dltal szervezett 6sszemérésben vettiink részt.

A pontos, reprodukdlhaté mérések elengedbetetlenek, fontos részét képezik a NIRS-el
folytatott kézds kutatasnak, melynek része néhiny honsu szigeti folyd vizének keveredési modellezése
&s hidrogeoldgiai informaciok szerzése,

Munkim sordn a "Ra koncentricid meghatirozdsanil dsszehasonlitottam a félvezets
detektoros a-spekirometriai modszer eredményeit a radon emanicios modszerrel, a “*Ra esetében
pedig a folyadékszcintilliciot alkalmazé detektor és a szcintillacios NDI detektoros meghatirozasi
mddszereket vizsgaltam.

A **Ra esetdben a mérésck pontossiga & reproduklhatésiga mind az a-spektrometrial, mind
a radonemanicids meérések tekintetében az o-részecskék detektilisan alapulé méréseket figvelembe
véve jonak szdmitanak, viszont a tovibbi munkdhoz még pontosttisokat igényelnek, a oélkitlizés az,
hogy a referencia értéktdl vald eltéres megkozelitse a 10%-ot.

A *®Ra meghatirozasanal azonban tovibbi méréstechnikai médositasok sziikségesek, ugyanis
a mintakészités (forriskészités) nem reprodukalhatd, az LSC lesztelését nem megfeleld vegyszer
nehezitette, illetve az NDI rendszer esetében a minimalis detektalhatd aktivitis nem érte ¢l a tovabbi
modellszamitisokhoz sziikséges értéket.

Az altalam vizsgalt 7 japan ivévizminta “Ra koncentricidja 1,08£0,24 — 4,7241,39 mBql" kozé

esett, ezen ivovizek fogyaszidsa soran kapott sugarterhelés mértéke ethanyagolhato.
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A rothasziott szennyviziszap fém- és viztartalminak

csbkkentése

Németh Gergely, V. évi kérnyezetmémak
PE Mémdki Kar

Témavezetd: Thury Péter PhD. hallgato
PE Kérnyezetmérnoki Intézet

A szennyviztisztitis melléktermékeként keletkezd nagy szervesanyag tartalmi iszap a
nagyobb telepeken alkalmazott anacrob rothaszids utdn tovibb kezelheté/kezelendd, A hazai & a
nemzetkozi kutatShelyeken szamos kisérlet zajlik a jelenlegi iszapviztelenitt megoldisck
hatékonysdginak javitisira. A kiscbb viztartalmi (nagyobb szirazanyag tartalmi) iszap ekkor kisebb
helyet foglal tArolds sordn, tovdbba szillitiskor is gazdasigosabb az egységnyi menmyiségi
szdrazanyag elvitele. Mindezzel a tisztité izemeltetési kbliségei csokkenthettk. A viztartalom mellett
egyes esetekben a fémtartalom is dontd szerepet jitszik abban, hogy a szennyviziszapbdl keszitett
komposziok (egyéb termékek) értékesitése soran mekkora hasznon realizilhato. A mezbgazdasig,
valamint a kisipari felhasznilok sxémdara jo minbségil tipanyag #llithatd €18, ha az az adott hatérériék
alatti fémtartalommal rendelkezik.

A gyakorlati munkam sordn vizsgalt Fenton-oxiddcié hatisa véleményem szerint kettds. A
kizérolag kiilfoldi referenciik csak az iszapviztelenithetdség javitisira fékuszélnak, Kiterjeszive a
megoldas Iehetséges alkalmazisi teriileteit, vizsgaltam az eljarassat eltivolithatd fémkoncentraciot is
(réz és cink esetében).

Az eljdrds lényege, hogy pH 3-as értéken a vas(I)-ion reakcidba 1&p a hidrogénperoxiddal,
mely a seftmembrant feloldva felszabaditja a benndk rejlé vizet, az alacsony pH, pedig ruchitizalja az
iszapban feld(sult nehézfémeket. A hidrogénperoxid az iszap eredeti vastartalmaval reagil
(foszforeltavolitishoz adagolt), igy nincs is sziikség tovibbi vas bevitelére, mely nem von maga utin
phusz kdltségeket.

Dolgozatomban a Fenton-eljirds hatékonysdgit hasonlitottam Gssze az ,.egyszeril savas
kezelés” fémkioldddasra illetve viztelenithetGségre gyakorolt hatasival. Az Altalam kivalasztoft
paraméterkombindcioval a fémtartalom kézel 50 %-at sikeriilt eltdvolitani (Zn esetében), igy a nem
kivant fémtartalom az iszapviztelenités soran az iszapvizbe keriil. Az iszapvizbdl iriénd
fémeltdvoliths hatékonysdgit egy [gositist kovett csapadékképzéssel vizsgiltam. A kezelés
iszapszérazanyag-tartalom ndvelésére gyakorolt hatisa az eddig elvégzett kiséletek alapjan
kedvezGnek mondhats, azonban a komplex hatékonysiég megallapitisa érdekében tovabbi
laboratGrivmi €s féliizemi vizsgalatok elvégzését tartom indokoltnak.
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Az arkati manganérc banyaszatbol szarmazé dolgozéi és
lakossagi sugarterhelés beeslése

Sas Zoltin, V. évi kéimyezetmémek
PE, Mémoki Kar

Témaverzebk: dr. Somlai J4nos, egveterni docens
PE Radiokémiai és Radiotkolégiai Intézet

A természetben el6forduld radioaktfv anyagok mindig is jelen voltak. folyamatosan
kapcsolatban dllmnk velilk. Az emberi revékenységekbol ereddeni azonban kialakaltak
olyan helyzetek melyek sorén infenzifikilt hatisok johettek léire a fermdszeteshez
képest. Napjainkra fontossa valt vizsgalni a kildubszd dolgezdi, illetve lakossdgi
sugérterheléseket.

Magyarorszagon manganércet mér csak az Grki banyaban termelnek ki. Ez az érc
oxidos és karbonatos formaban talalhatd.

A bénya alapkGzetében levé Ra-226 tartalombdl keletkerd Ra-222 aktivifds-
koncentraciojn foldalat, rosszul szelléztetett terek esetében igen magas lehet, amelv a
dolgozék suparterheléséhez jelentds mértékben hozzdjarul A Magyarorszdgon
1996-ban hatalyba Iépeit aromenergiarél szélé CXVI torvény szerinti egyensilyi
fakzorral szdmolva 6,3 mSv/év sugirterhelést jelent a dolgozdk szamgra.

Dolgozatomban vizsgdliam a banydban levd egyensilyi faktor pontos értékér is,
Ennek eredményeként kideriilt, hogy 42%-os eltérés van az ajdnlofn és a tényleges
fakror kozot. A banya periodikus szellézierdsének kovetkezidhen a munkaidé alart
jelentdsen csdkken a redonkonceniricid. Az dltalénosan alkalmazott nyomdetekioros
mérések nem mdjdk nyomon kdvetni ezt az ingadozést, ezént személyi radonméidst
alkalmaziam, hogy a pomos radomexpozicié kideriilhessen. Murkidm  sordn
megéllapitottam, hogy jelentds eltérés van a személyl, illetve az altaldnos radonmsrési
eljdrds eredményei kdzo1t.

Az oxidos manginérc disitdsa sorin nagy mennyiségll (2.8 M) maradék,
mangancs agyag halmozéddornt fel. melynek eldtébe keriilt a  mdsodlagos
nyersanyagként, épitdanyagként vald hasznositasa.

A téglaipari felhasznalasra vonatkozo eldrelialadott kisérietek miatt szlikséges a
mangdnos agyag radionuklid tartalmdnak ellentrzé vizsgdlaia. és az Furdpai Unid
altal elfogadoit, épitbanyagok radiolégiai mindsitésre hasznalt T index megliatdrozass.

A kapott 1 index értékek alapjan kijelenthetd. hogy a mangines agyag arfogd
mintavéietel érintétt része alkahmazhatd nagy mennyiségben haszndlt anyagok
(valaszfal, wgla, stb.) gyartasdra. vagyis beépités utan varhatd éves sngarerhelés nem
haladja meg az 1 mSv/év lakossagi déziskorlatot.
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Az AUDI HUNGARIA MOTOR Kift. lehetdségei a Gy6r virosaban

keletkezd szennyviziszap hasznositasiban

Serfozé Nikoletta, V. évf. kdrnyezettudomsnyi szak
PE Mérngki Kar

Témavezetsk: 'Dr. Kdrpiti Arpad egyetemi docens
’Dr. Szakacsné Dr. Foldényi Rita egyetemi docens
'PE Kémyezetmémaki és Kémiai Technologia Intézet Tanszék

*PE Fold- és Kmyezettudominyi Tniézes Tanszék

A kiilonbdzd hulladékkezelési technolégidk alkalmazasat nemcsak a kérnyezet fokozott védelme,
hanem a fenntarthatod fejlédés 1génye is siirgeti.

Munkim sorén az ipari szekior egyik magyarorszigi nagyvillalatinak, az AUDI HUNGARIA
MOTOR Kft.-nek (Audi Hungaria) azon kirnyczetvédelmi célkitlizését vizsgiltam meg, ami a
bioldgiai szennyviztisztitis sorin keletkezdé melléktermékek minél nagyobb mennyiségii
hasznositasara irdnyul 2 rendszeres talajer§-utanpotlas érdekeben.

Az Audi Hungaria szerepének bemutatisa céljabél szimitisokat végeztem, hogy a cég mindennapi
miikddése soran keletkezd szenmyviz éves mennyiségével milyen mértékben jarul hozza a
szennyviztisztito telep-terheléséhez.

Eredményeim alapjdn az Audi Hungaria kommundlis szennyvizével naponta 134 kg
iszaphozamnak megfeleld szennyezGanyag tivozik (szdrazanyagban tekintve) a szennyviztisztitd
telepre, ami ott 49,64 t iszaphozanmmak felel meg a kezelés sordn. Ez az iszapmennyiség 1,6 %-o0s éves
ibbletet jelent a kezeldi oldalon. Tovibbi dsszefliggések segitségével meghatiroztam a szerves
tapanyaghél kihelyezendé mennyiséget és az ily modon hektéronként bevitt tipelem mértékét az Audi
Hungaria zéldteriiletén.

Szamszer(sitettem, hogy az Audi Hungaria 4ital kibocsatott szennyezdanyagokbdl keletkezd 49,64
t iszap szarazanyag/év mennyiséghdl komposzt esetén 16,5, mig granulatumbol mintegy 13,35 t
szdrazanyag/év mennyiség helyezhett el a 15 ha-os kezelt zoldfelileten, amely a kiinduld mennyiség
33 %, illetve 27 % - at képezi.

Az optimalis mennyiségi €5 mindségi dozisok meghatirozdsaval pirhuzamosan az Audi Flungaria
kiegészitd komyezetvédelmi vizsgalatokat végeztetett az Fszak-dundntili Komyezetvédelmi,
Természetvédelmi és Viziigyi Feligyeléség Mérballomasinak (EDU-KTVF) sepitgégével. Az
elvégeztetett vizsgilatok mérési eredményei az EPH €5 a réz tekintetében a fent emlitett rendeletben
rogzitett hatirértékeket meghaladjak. Ezen indok alapjan nem javaslom a komposzt felhasznaldsat az
Audi Hungaria telephelyén a jelenleg alkalmazott LINZ] NPK mitrdgya helyettesitésére. A mostani
korolmények kozott tehat a kibocsatott szerves anyag a bemutatott madon nem juttathatd vissza a
korforgasba.
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Talaj, iiledék és viz nehézfém koncentracidjinak vizsgalata a Rétkozi
viztarozéban 1.

Szaniszlé Albert, [V. évf, kdmyezetmérnék

SZIE Mezbgazdasig és Kornyezettudoményi Kar

Témavezetd:  Dr. Mésziresné Dr. habil. Bilint Agnes egyetemi docens,

SZIE Kirnyezettudomanyi Intézet, Kémia & Biokémia Tanszék

Rohamosan fejlédd vilagunkban az ipari és mezdgazdasagi tevékenységekbd! szarmazd veszélyes,
mérgezd anyagok globdlisan is egyre nagyobb koncentracioban jelennek meg. Sajnos ezzel el&idézték,
azt hogy a vehézfémek koncentraltan visszajussanak a kémyezctbe. Ezzel parhuzamosan a
mindennapokban is hangsilyt kap az egészséges élet, a tiszta kdrnyezetre vald igény. Egyre tdbb
torekvés €s program indul azért, bogy megeldzziik kirnyezetiink elszennyezddését vagy helyreallitsuk
a mar szenmyezett teriileteket. Az egyik ilyen teriilet a vizeinkben & a talajainkban megjelend
nehézfémek, amik ezeken a bekeriilési utakon megjelennek és felhalmozddnak a taplatéklancban.

Kutatasunk célja egy monitoring rendszer felllitisa, ami segitségével késdbb mas teriileteken
alkalmazva hasonlé minbdségli feltirast eredményezzen. Esetimkben ez a Szabolcs-Szatmér-Bereg-
megyei Rétkozi viztarozd &s a kozeli vizellatast biztositd Tisza, ahol viz, talaj és iledékmintikban
nehézfémeket vizsgaltunk. Méréseinkkel azt akarjuk bemutatni, hogy a nagy valosziniiséggel a
Tiszibol érkezd szennyezések hogyan jelenmek meg a tirozd ndvény és allatviligiban. Ezt a Szent
Istvan Egyetem, Komyezettudomanyi Intézet Komyezetvédelmi Analitikai laboraloriumaban egy
AAS Spektrométeren végerttk. A miiszerrel Cd, Cu, Fe, Mn, Pb, és Zn koncentrici®t mértimk.
Eredményeink értékelése soran megillapitottak, hogy a néhézfémek jelen vannak a to teriiletén, de
nem érik el a szennyezettségi hatarértéket és csak helyenként mutatnak magasabb értéket, A magas
koncentracié a tirozd Tisza feldli befolydnil, a 0 mélyebb kbzépsd szakaszan és a leeresztd
miithrgynal koncentralédott. Ebbdl egyérteimiien 1athaté, hogy a Tisza feldl érkeznek a nehézfémek
Azon kivil kimutathato még, hogy a Tiszabol mér a td &pitdse (1990) eldit is érkeztek szennyezések.
Ezt azzal igazoltuk, hogy a Tisza melletti holtaghol vett mintdk is kiugréan magas értéket mutatiak, de
a szennyezettségi hatarértéket itt sem éri el

A feltard vizsgilatokon kiviil fontosnak tartom egy olyan megoldas kialakitisat, amely egy
koryezetbarat rendszeren alapuina, és a kijeldlt teriilet megtisztitdsara torekedik.

A rchabiliticiot a fitoremedidcio segitségével, iilepitd és vizisztitd eljdrasok kombindlasaval
kialakitott rendszerrel javaslom, amiher akvariumi kisérleteket is végeztiink, melynek lényege a

nivények vizbél &s titedékbd) torténd nehézfém akkunmlicié vizsgilata.
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Talaj, iiledék és viz nehézfém koncentriciojanak vizsgélata a Rétkozi
viztdrozéban KL

Téré Baliazs, IV. évf. kémyezetmérndk

SZIE Mezbgazdasag és Kbrnyezettudomanyi Kar

Témavezetd:  Dr. Mészdrosné Dr. habil. Balint Agnes egyetemi docens,

SZIE Kdmyezettudomanyi Intézet, Kémia és Biokémia Tansxék

Napjaink egyik meghatarozé problémakire a komyezetvédelemben a nehézfém szennyezés,
A nehézfémek koncentralt visszajutdsa a komyezetbe igen jelentds veszélyeket rejt. A
nehézfémek a kémyezetben felhalinozdédnak, igy lehetséges élettani problémdkat okozva.
Ezen problémdk megelbzése okdn szilkségesnek tartom a veszélyertettetnek vélt terilletek
részletes elemzését,

Szaboles Szatmir Bereg Megyében, Szabolcsveresmart telepiilés mellett taldlhatd | Rétkdzi™
6 iledék, talaj ds vizmintiit vizsgilva szeretnénk megtudni a jelenlévd nehézfémek

funkciond] és vizmennyiségének jelentés része a folyobdl szérmazik, ezért a folyoban
talalhato nehézfémek ite letilepedbetnek, felhalmozédhatnak. Mivel a tavat mezépazdasagi
célra is haszndljak (pl: &nidzés) ezért nagyon fontosnak tartjuk megallapitani a lehetséges
nehézfEm szennyezéket, mert a mezbgazdasag 41ktal bekeriilhetnek a taplalékba,

A talaj, liledék és viz mintavételt és a vizsgilatokat az MSZ 21470-1:1998 & MSZ 1484-
3:1998-as szabvanyok szerint végeztik. A mintavételt a mintavételi halé clkészitése utdn
megfeleld talaj, tiledék és viz mintavevGvel vettilk, A mintdkat mikrohullimv roncselassal
tartuk fel az elemanalizishez.

Egyidejiilleg meghatéroztuk a mintdk kémhatdsit és a talaj és  iiledékmintdk
szarazanyagtartalmat,

Elbzetes vizsgalatokat végeztliink 2006-ban, melynek eredményeit felhasznaltuk a mintavételi
hal megtervezéschez. A 2007-ben végzett vizsgalatok FAAS miszerrel kapott eredményeit
¢és a 2008-ban GFAAS ¢s IPC-OES miiszerekkel végzett analizis eredményeit Gsszevetettiik
és kiértékeltiik.

Az credmények kiérickeléséhez az SPSS 14 for Windows programesomagot hasznaltam
mellyel egy €s t6bb tényezds variancia analizist végeztem. Az eredmények kicrtékelését
kovetben megéllapithaté hogy a Rétkdzi t6 kémyezetében nem beszélhetink nehézfém
szennyezésrol.

186




KORNYEZETI KEMIA ES KORNYEZETTECHNOLOGIA TAGOZAT

Biodizel eléallitasa hasznalt étfermi olajokbél

Varga Didna, V. évf. komyezettudoményi szakos hallgatd
SZTE Természettndomanyi €s Informatikai Kar

Témavezerd:  Dr. Haldsz Jinos egyetemi docens
SzTE Alkalmazott és Kimyezeti Kémiai Tanszék

A kbolajkészlewk rohames cstkkenése, valamint az energiatermeléssel jelentkezd
kémyezetszennyezés az emberiség figyelmét az alternativ energiaforrisok. felé irg-
uyitja. A ma hasznalt motorhajidanyagok helyettesitésére a komyezetkimélobh, a
biomasszabdl nyert , biosizemanyagek™ alkalmazhatok. A biodizel. a biogéazolaj és a
bioetanol alkalinazdséval jelentisen csikkenfier a gépjarmiivek bruné szennyezdanyag
kiboesatasa, viszont edodllithsi koltségiik jelenleg még magas. A szélesebb kord alkal-
mazashoz B, gazdasdgosabb clballitisi echnoldgiakat kel kidolgozni. Munkém sorén
ehhez & téméhoz kapesoldddan, hasznalt &kezési olajar etanollal illetve metznollal
tirend arészteresitéssel alakitormwk &t motorhajtdanyaggs, & technoldgiai eljardst
alkalmazva.

A biodizel elbatlitasahoz szitkséges hasznalt olaj viszkozitdsa. magas lobba-
naspenta illetve tobbi tlajdonsiga hajtéanyagként valo fethasznaldst korldtozza, ezért
dtészterezest igényelnek, amire etanolt vagy metanolt haszuiltek kitténféle katalizdtor
alkalmazdsival A redkeidt - a hasznalt olay megfeleld eldkezelését kveten - forditott
fazishan bajtotiuk végre, azaz a katalizitort tartalmazé alkoholhoz adagoliuk az olajat.
Savas katalizitorként ccH,SOp-at, H-ZSMS és H-Y(FAU) zeoliokat, mig bézikus
katatizatorként NaOH-ot, KOH-ot, és Na-ettlstot alkahmazimk.

Az etanollal végbemend reakci6 kritikus pontjai egyrészt a kaslizdtor old-
hatésaga €3 reakcidkészsége, ami bazikus katalizétor alkalmazasakor az clszappa-
posftasban jelentkezik. Ez utdbbi reakcié eredményeként ugyanis olyan emmigeald
tulajdonsign szappanok képzddack, melyek enmizidként stabilizdljdk 2 reakeidban
kialakulé zsirsav-etilészier/glicerin elegyet. Viz hozziaddsdval az emnlzié meghont-
haté, azonban a viz egy része ilyenkor a biodizel-fizishan is megjelenik, ami a termék
mindségét csokkenti, illetve tovaAbbi elvalasztdsi Iépések alkalmazésat teszi
szitkségesse. A feleslegben v alkohol visszanyerésére valamint a fAzisszérvalds
megkdnnyitésére a temékeim egy 1észéb8l az alkohokt ledeszilliltam, ezilral a
Tazisszétvalds megtoriént.

A etil-- és etil-észterek slirtiségi, viszkozitasi, gyuliaddsi iHetve gizkromato-
grafias éridkeib6l az dtdszterezésck haidkonysdgdr. 2 biodizel jeHeghi rermékek
wiajdonsigait hatéroziuk meg. ¢ ezek alapjén tetttink javaslatot az optimélis
modszerre.
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Kerimiapapiron rogzitett titin-dioxid fotokatalizitor alkalmaz:isa

viztisztitdsra
Veréb Gibor V. évf. kdmyezetrudomanyi szak

SZTE — Természettudomanyi €s InformatikaiKar

Témavezetdk: Dr. Mogyordsi Karoly, tudomanyos munkatars
Dr. Dombi Andris, egyetemi docens
SZTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

Napjaink: egyre ndvekvs mérickl problémaja az éldvizek szemnyezése, bizonyos teritletek
megfelelé mindségli ivdvizzel torteénd ellatasa. Szikségszeriivé vilt Gf technologiak kidoigozisa, a
nehezen kezethet, foleg ipari eredefii szennyezdanyagok eltivolitisara. Egyik lehetséges megoldds a
heterogén fotokatalizis, mely médszer alkalmazisa sordn a fény hatisara gerjeszt8dd félvezetd (pl.:
titdn-dioxid) feliletén szerves szennyezd anyagok széles kore oxidalhatd, &s szervetlen végtermékekks
(CO,, viz, szervetlen ionok) alakithatd. A médszer elénye, hogy nem alkalmaz vegyszereket.

Napjaink kuotatisaiban a titin-dioxidot fdleg szuszpenzids koriilmények kozote alkalmazzik, a
gyakorlati fethaszndlas sordn azonban problémds a részecskék eltAvolitasa a meglisztitott vizbsl. Ezért
célul tiiztem ki, hogy a titin-dioxidot tartdsan rogzitsem valamilyen fefiileten, Ggy hogy az meglrizze
fotokatalitikus aktivitisit. Az efkészitett fotokatalitikusan aktiv feliilet alkalmas Tehet arra, hogy Gn.
régzilett Agyas aramlisos rektorokban alkalmazzuk.

Munkdm sordn egy inert anyagbdl 4116 (aluminium-oxid alapd) kerdmiapapiron rogzitettem a titan-
dioxidot dgy, hogy a részecskék tartdsan rogziltek, valammet a fotokatalizitor megbrizte
fotokatalitikus aktivithsat. Opttmalizéltam a felvitt folokatalizitor mennyiségét, vizsgilatokat
végeztem kilonbozé sajat készitdsi  titdn-dioxidokkal, valamint nemesfémekkel modositott
fotokatalizdtorokkal is fenof, valamint oxdisav bontdsira. A kidolgozott rogzitési modszert egy
nagylaboratoriumi méretli Aramlisos berendezésben is alkalmaztam. Ebben a reaktorban is
vizsgalatokat végextem fenol, szalicilsav valamint oxdlsav bontdsdra egyardnt, valamint
optimalizaltam a berendezés mfikodési paramétercit. Ezek utn mérésekkel igazoltam a kidolgozotl
viztiszlitasi modszer mitkddképességét napfényen végzett kisérletekkel.

Az 4lialam tervezett, készitett, és tesztell reaktor és fotokatalizdtorral bevont kerdmiapapir a
Jovdben hozzijdrulbat egy olyan kdmyezetbardt viztisztitd technoldgia kidolgozasihoz, mely a
napfény energidjat felhasznilva képes eltavolitani a nehezen kezelhetd szerves szennyezdanyagokat.
Ez az ij technoldgia modem, kornyezetbardt modon jrulhat hozza a vizek szennyerésének

elkeriiéséhez, valamint az ivovizhianyos teriiletek vizelldtisihoz,
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Fenantrolin funkcionalizalt polimerek szintézise

Farkas Krisztina Nikolett, V. évf, kémyezettudoméany

Debreceni Egyetem Természettudomanyi és Technologiai Kar

Témavezetd: Dr. Nagy Miklés egyetemi adjunktus
Debreceni Egyetern, Alkaimazoit Kémiai Tanszék

A magneses nanostruktirik kutatisa & elSallitasa vildgszerte a legjobban kutatott teriiletek
kzé tartozik a gybgyaszatban az utdbbi években. A médgneses nanorészecskék egyik legfontosabb
képviselbie a magnetit nanopor, mely foleg vas-oxidbol alt. Alapvets probléma a killinbozs médon
eléallitott magnetit nanorészecskék oldatbeli stabilitisinak fenntartisa a kedvezétlen felilet-olddszer
klesduhatésok kovetkeziében. A manorészecskék stabilizalasinak egyik médja a részecske feliiletének
modositisa. Bz tobbféleképpen megoldhatd: vagy a felilet elldtdsa olyan funkcids esoporiokkal,
amelyek az adott olddszerrel erés kolcsomhatast alakitanak ki, vagy nagy molekulajin anyagok,
kiilonbdzé polimerszirmazékok feliileti adszorpeidjaval oldhaté meg, melyek a felilletet mintegy
learnyekoljak az oldoszer molekulai elél.

Munkénk sordn 1 tipusi funkcionalizilt polimerek szintézisét hajtottuk végre sikeresen. Polietilén-
glikol (PEG) és poliizobutilén (PIB) polimerlincokhoz sikeresen kapesolunk fenantrolin funkcids
csoportot. A polimerszirmazékokat, a mPEG-Br-ot és PIB-Br-ol, egy mar ismert, de mindeddig ezen
polimerekre nem alkalmazott Appel-reakciéval allitottuk eld. A képzddott termékek jelentésége nagy,
mivel egész sor polimeralapt termék kiinduldsi anyagai lehetnek. A reakei6 tovabbi elénye, hogy egy
igen egyszerl szubsztiticids reakcidsoron keresziiil megy végbe, amely mind poléros, mind apoléros
kozegben is alkalmazhato. A méar szintetizalt kiindulisi anyagokat fenantrolinmal kaposoltuk. A
reakeidk eredményességét, mind a kiindulési anyagokra nézve, mind a mar dsszekapesolt termékekre,
MALDI-TOF MS és NMR-spektrometridval ellendriztiik. A paoliizobutilén apoliros jellege miatt,
mind a polimer kiindulisi anyagként, mind a beldle képzidd termékek vizsgilatihor NMR
spektroszkopidt kell alkalmazni. A poldros polietilén-glikol & szarmazékai MALDI-TOF MS
technikdval egyszer(ibben meghatirozhatok. A kapcsoldsi reakcidkon il sikeresen elvégeztitk a
poliizobutilén-fenantrolin elvilasztisit. A termék elSkisérlelek alapfan fazistranszfer katalizitorként is
alkalmazhatd. Polietilén-glikol-fenantrolin elBallitdsara is kiterjesztettik a2 modszert, a termék
tisztitasa folyamatban van. Tovabbi céljaink kdzoit szerepel ezen funkcionalizdlt polimerek tovabbi
vizsgilata, dnszervezddd jellegének és az esetleges manoszerkezetének felderitése és a magnetit

részecskével képzett konjugitumok vizsgalata.
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Hiperelagazasos polisztiro! eloallitisa karbokationos
polimerizicidval

Kasza Gybrey, V. évf. vegvész
ELTE Természettudomanyi kax

Témavezetd:  Dr. Tvin Béla egyetenn maghntandy, nrdomdnyos osztélyvezett
ELTE TTK. Kémia Intézet, Szerves Kémiai Tatiszék
MTA KX AXI, Polimer Kéniai és Anyagrudomdnyi Oszidly

Napjaintkban egyre inkdbb elétérbe kertilnek a sok eldgazést tartalmazo polinterek
elGéllitisdre  irdnyuld  kmatésok  Munkdm  sordn  kvaziéls  karbokationos
polimerizacioval elballitort polisztiro] dnojidsos reakeidat tanutmanyozrtam. A kaport
eredmények alapjdn kijelenthetd, hogy a sztirol karbokadonos polimerizdcidjar
kovetben az 1. #brdn bemutatott reakeid jdrszédik le. melynek hatdsira
hiperelagazasos szerkezetli polimer képzbidik.
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1. abra; Eldgazasok képrédése a [anevég 2. abra: A 100 monomeregységére e3d
karbokationok Friedel-Crafts alkilezési elagazasok szama a reakeansok
reakeididval koncentrdcididnak figgvénydben

Részletes vizsgalatokat folytattam az atkabmazott reakyénsok koncentraciojanak az
elagazasck kialaluldsira gyakorolt hatdsénak felderitésére (2. dbra). Eredményeim
alapjén megdllapithatd, hogy az inincidtor koncentrécidjdnak novelésével ud a Mncok
Ssszekapesoldddsdnak mértéke. A monomer koncentricidjansk ndvelése esetén
sztérikus galds lép fel. igy a reakuiv Idncvégek kewdésbé hozzaférhetSek a tobbi
polimer line szdmédra. Az is igazolast nyeri, hogy 2 nukleofil adalék és a Koinicidtor
nines jelentds hatdssal az elagazasok képzidésére.

Elmondhatd tehdr, hogy olyan 0j eredményekbez jutorunk, amelyek alapidn a
sztivol karbokationos pelimerizacioja alkalmas hiperelagazdsos szevkezeti polisztirol
eltidliitésdra, és a kilinbbzd realtdnsok Lkoncentrdcididval szabdlyozhaté az
eldgazisok méridke,
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Természetes toltdanyagokkal médositott PVC kompozitok: hatarfeliileti

kilesénhatasok és mikromechanikai deformacios folyamatok

Kenyé Csaba, 6. évi. vegyészmémédki szak

Budapesti Miiszaki Egyetemn Vegyészmérndki és Biomérnski Kar

Témavezetok: Dr. Moczd Janos
tudomanyos munkatdirs
MTA KK AKI

Az uidbbi idSkben rendkiviil megnéitt a meghjuld nyersanyagforeishl szdrmazo alapanyagok icdnti
érdeklddés. A kukoricacsutka Orlemény & a tobbi természetes eredetll 161t6- és erdsitbanyag szamos
elényds tulajdonsdggal rendelkezik, mint pl. kitlind mechanikai tulajdonsigok, kénuyti
hozzéférhetdség €s elfogadhaté dr. A hatranyuk azonban, hogy a tulajdonsagok a nyersanyagforris
ercdetétdl fiiggben, valamint éviBl évre is széles tartominyban valtoznak., A szilak rendkiviil
erzékenyek a nedvességre tovibba a hémérsékletre és keresztirinyd szilardsdguk is kicsi. Amermyiben
nagy tolilanyagtartalmi kompozitot készitink, a megfeleld adhézidt és a feldolgozhatésagot is
biztositani kell. A tiltdanyag nagy szemcseméreténck és kis felitleti szabadenergidjinak koszonhetSen
a komponensek kézdtt gyenge adhézid alakul ki Bz kilsé terhelés hatdsira a hatirfeliiletek
elvilasihoz és a kompozit id6 eldtti ténkremeneteléhez vezet.

A munka célja, hopy megismerjik a PVC/kukoricacsutka valamint a PVC/Haliszt kompozitok
szakitisi & torési jellemzdit, valamint a legfomtosabb tdnkremeneteli folyamatokat. Akusztikus
emisszié (AE) és térfogati deformicié (VOLS) mddszerrel megprobéliuk azonositami exeket a
folyamatokat. A kompozitok  sverkezetének  tanulményozisira a  tordsi  felileteked]
elektronmikroszkdpos (SEM) felvételeket is készitettiink.

A mechanikai tulajdonsigok vizsgilata alapidn megéllapitottuk, hogy a kompozitok
merevsége ndvekszik a toltéanyagtartalommal, A tsltdanyag nagy szemesemérete miatt a tsltbanyag
részecskék  konnyen  elvilnak a PVC maiixto, ami mdr kis  deformicitkndl jelentds
térfogatndvekedéshez, s a kompoxit gyors onkremeneteléhez vezet. Nagy kukericacsutka drlemény

tartalomndl a részecskek kinnyen aggregdlédnak, ami a szilardsag csokkendsét credményezheti.
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Reciklalt poli(butilén-tereftalit) iijrafeldolgozhatosdganak és a
beldle gyartott termékek mechanikai tulajdonsagainak javitisa

Lengyel Andris, IV. évf vegyészmémik
Pannon Egyetem Mérndki Kar

Témavezetdk: Varga Csilla PRD hallgato
PE MK Vegyészmémaki &s Folyamatmérntki Intézet/
Asvényolaj- és Széntechnol6giai Intézeti Tanszék
Dr. Miskolezi Norbert nxdoményos munkatdes
University of Leeds

TDK. dolgozatom célja nagy mennyiségben hozziférhetd poli(butilén-terefiaiat)
huliadék dGjrahasznosfthatésdganak vizsgalata volt. A kuozatdst egyrészt indokolta, hogy
& PBT wrmékek frocestntése sordn keletkezd selejt csak korldtozoft mértékben
dolgozhaté vissza az dlapanyapba, mdasrésat felmeriilt a mér elhaszndlddoit PBT
Gjrafethaszndidsi teritleteinek bovitési lehetsége is.

Kivalé mechanikai tulajdonsdgai €s a kiimyezet hatdsaival szembeni kivald
ellendllé képessége pévén a PBT a vizcsatorna-hilézat elemeinek potencidiis
alapanyaga lehet. A problémét ezen a felhaszndldsi terilleten a PBT diramikus
terheléssel  szembeni gyenge ecllendlidsa  jelenti.  Kisérleteinkben kilonboizo
kereskedelmi forgalomban kaphatd adalékanyagokat kevertink PBT-be, & 2
frocesontG termédkek mechanikai tulajdonsdgait (hdzé, hajlité &s Givehajlitd) &s
reologiat visctkedését vizsgaluk,

A huzdszildrdsdg legnagyobb mértékben (17%) a PRT-4 jelt minta esetében ndu.
A keverék hajlité jellemz6i, mind a hajlitészilirdsdg, mind 2 hajlfté rugalmasség
modutpsz 20%-kal javultak a PBT-1 mintshoz képest, az itéssel szembeni ellendllas
aronban romlott. A Charpy-szildrdsdg a PBT-2 & PBT-3 mintik esetében javult,
ezcknek a keverékeknek azonban nagyméridkben romiott a hizé €s hajlitd
igénybevéteilel szembeni ejlendlio képessége.

Kulcsszavak: poli(butiién-tereftaldt). kompatibilizdlé adalék, szildrdsdgi jellemzok,
reclfgiai tulajdonsagok
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FENYEMITTALO POLIMEREK

Majtényi Eszter, 1L évf. vegyészmémdk hallgato

Debreceni Egyetem Természettudomanyi és Technoldgiai Kar

Témavezetd: Dr. Nagy Miklés egyetemi adjunkius
Debreceni Egyetem, Alkalmazott Kémiai Tanszék

A polimeralapt anyagok eclektronikai termékekben torténd felhaszndlisa robbandsszerlien
novekszik. A szerves fénykiboesald diddikkal valé megjelenités folyamatos fejlédésben van, és ez a
Tejlodés még jo par éven keresutil folytatodik. Uj tipusi fényemitidlé polimerek elBallitisa
kétféleképpen valdsithaté meg. Vapy a megfeleld monomerbél kiindulva az egész polimerlancon
kialakitjuk a konjugilt pi-eletronrendszert, vagy mdr létezd polimerlincot latunk el fényemittils
végesoportfal kvantitativ végfunkcionalizildssal. A kutatdsok masik irdnya a pontosan definidlt
feliletek 1étrehozisa vagy mar létexd vagy az altalunk elbéllitott j fényemittals polimerek
felhasznaldsival. Pontosan definiall feliletek létrehozdsara az egyik legegyszeriibb modszer az
ugynevezett mikrofizis szeparacio.

Munkim sordn 0 tipusi, kék fémyt emittalé polimerek makromonomerjeinek el6allitisira
sikeresen terjesztettem ki mar ismert, de ezen vegyiiletekre mindeddig még nem alkalmazott
kapcsoldsi reakcidkat. Mar létez8 fényemittdld polimerlanc alapjdul szolgdlé monomereket
kapesoltam  Ossze kiilonbozé polaritdsi polimerlincokkal. Ipy elsd )épésként elasztomerként
viselkedd, apoliros, hidroféb poliizobutilén lancot kapcsoltam 2-brém-5-metilfenol molekulira
egyszeri Williamson-féle éterszintézissel, melynek eredményeként stabil kémiai szerkezetet kaptam.
A poliizobutilén apoldris jellege miatt a reakciokdrilmények preciz beallitisara volt szitkség a teljes
konverzié eléréséhez. Az igy kapott termekbél alakitottam ki a leends, komjugalt bifenil egységeket
tartaimazé fényemittald polimer monomeregységének alapjaul szolgdld 2-PIBoxi-4,4’-dimetil-bifenilt.
Kutatasom soran a masik vizsgdlt vegylilet a poli(etilén-glikol} volt. A poliros vegyiiletek, igy
elsésorban a poli(etilén-glikol)-szimmazékok  vizsgalataira a MALDI-TOF tdmegspekirométert
hasaltam. Az apoldros vegyiiletek elB4llitisat vagy Atalakulasat 'H és C NMR segitségével mdtam
cllenérizni. A spektrumok elemzése alapjan kijelenthetem, hogy a reakeibk jé hozammal

végbementek.

A tapasztalt eredmények alapjan megdllapithatd, hogy a gyakorlatban mas vegyiletekre,

eiterjedten alkalmazott kapcsolasi reakcidkat a PIB-re &8 PEG-re sikeresen kiterjesziettem. A hidrofil
és hidroféb oldalkinceal rendelkezod egységek létrehozdsival megvaltoztattam a fényemittdlé alaplinc

mind szilard, mind oldat fazisban vald viselkedését,
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ru o= v

Modefi kisérletek a polictilén stabilizdidsiboz aikaimazoti aniioxiddnsok

reakciomechanizmusinak megismerésére

Pénzes Gibor V. évf. vegyészmérnok

BME Vegyészmérnoki és Biomérndki kar

Témavegets: Dr. Fildes Enikd tudomdnyos csoportvezetd
MTA KK Anyag- &s Kornyezetkémiai Intézet; BME FKAT Mitanyag- és Gumiipari

Laboratorinm

A polietilén 2z egyik legnagyobb mennyiségben gydrtott és felhasznalt miianyag. Széleskori
elterjedését az tette lehetévé, hogy olesdn elddllithatd, tulajdonsigai tag hatirok kozitt viltoztathatok,
A polimert feldolgozds &s alkalmazds sordn szamos kéros hatds éri, amely a termék korai témkreme-
netelét eredmenyezi. A polietilént magas hémérsékleten kismennyiségl oxigén jelenlétében nyird-
igénybevétellel dolgozzik fel. A polimer gyenge helyeind] (telitetlen kotések, tercier szénatomokon)
hidrogén szakad le, vagy elszakad a linc. A képzdd6 makrogyiokok reagalnak a rendszerben jelen 1évé
oxigénnel és peroxi gyokok képzddnek, amelyek tovabbi hidrogént basitanak le a polimer Hnceél. A
keletkezd polimer hidroperoxid instabilis a feldolgozasi keriilmények kozbtt, gyorsan realtiv hidroxil
és alkoxi gyodkokre bomlik, amelyek tovabb reagilva autooxidicids folyamatot inditanak. Ezeket a
degradicios folyamatokat stabilizatorok adagoldsival akaddlyozhatjuk meg,

A polietilén feldolgozisi stabilitisdt a leggyakrabban egy fenolos & egy foszfortartalmi
antioxidans keverékeével biztositjak. Az FKAT MGL-ben folytatott kutatdsok azt bizonyitottak, hogy a
foszfortartalmi stabilizatorok kémiai szerkezete jelentOsen befolyasolja a polietitén feldolgozisa sordn
lejatszodo kémiai folyamatokat és igy az elballitott termék talajdonsdgait is, Az eltérések oka nem
tisztazott, a foszfortartalm antioxidinsok reakciémechanizmusa nem ismert teljesen. A folyamatok
megismerésére modell reakeidkat végziink, amelyekben elkiilonftve tanulményozzuk az antioxidinsok
reagaldsat a polietilén feldolgozasa soran fellépd hatdsokra.

A dolgozatomban egy, az iparban alkalmazott foszfonit stabilizitorral (Sandostab P-EPQ, Clariant)
vegzett kisérletek eredményeit mmtatom be. Termikus analizissel tanulmanyoztuk az antioxidins
termikus és termooxidativ stabilitisdt, Vizsgaltuk a stabilizdtor reakcidjat oxigémnel, kumol-

hidroperoxiddal & dikumil-peroxidbol képzdds oxi gyokokkel. A képzédd vegyiileteket FT-IR spek-

troszkopidval €5 HPLC-MS mddszerekkel analizdltuk. Meghatiroztuk a kiilénbiz6 reakcidkban,

képz6dl 8 texmékeket. Osszehasonlitottuk a modell kisérletek eredményeibdl levonhatd
kovetkezletéseket a szakirodalomban talilhato feltételezésekkel. A dolgozatban bemutatom a vizsgalt

antioxidans lehetséges reakcidit a polietilén feldolgozasa soran.
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Maultifunkeios hipereligazasos polimerek mint fogtimé anyag prekurzorek

Soltész Amalia, 1. évf doktorandusz hallgatod

ELTE TTK Kémiai intézet

Témavezett:  Dr. Ivan Béla egyetemi magdntanr, tudomanyos osztalyvezetd
ELTE TTK Kémiai Intézet, Szerves Kémiai Tanszék
és MTA KK AKI, Polimer Kémiai és Anyagtudomanyi Osztaly

A polimer alapi fogidmd kompozitok megjelendse Ota problémat ckoz a fogtomés elkészitése
kdzben Telléps polimerizicios zsugorodds. Munkim célja ennek a problémanak a inegoldasdra irdnyul,
Metil-metakrildt és kiildnbozd, eldgazist eredményezd, fogtomdanyagként alkalmazott bifunkeids
monomerek kopolimerizaciGjaval olyan hipereligazasos polimerck ¢lgdllitisat kiséreltem meg,
amelyek tartalmaznak tovabbi polimerizacidra alkalmas keités kitéseket, ugyanakkor gélesedés nem
lép fel. A polimerizicidkor zsugorodik az anyag, de ennek jelentés része immdr nem a foghan fog
megtérténni. Az eldillitott hipereligazisos polimerek a megmaradt kettds kitések révén alkalmasak
lehetnek tovabbi polimerizdcidra, amit a foghan elvégezve ¢ldall a kivint téchals, Ekkor is fellép
zsugoradis, de ennek mértéke jelentdsen kisebb, mintha a monomerbol allitjak eld a térhalét.

Monofunkcids inicidtorral végezve a reakcidkat sikerilt olyan polimercket eldallitani, melyek
mindkét kritérimnak megfelelnek. Tudominyos didkkori kutatdsaim £6 célja elsdsorban az volt, hogy
bifunkcids s trifunkeids inictitor alkalmazasakor elballithaték-e kedvezd adotisagi polimerek, és
ezek tulajdonsigait hogyan befolyaselja az inicidtor funkcionalitdsa, Mivel ismert, hogy a
hagyomanyos gybkds polimerizacic ilyen esetekben mdr igen kis konverzidknal is gélesedést
eredményez, kvaziéld atomatadisos gyokds polimerizicios (ATRP) korikmények alkalmazasaval
kiséreltern meg hipereligazasos polimerck elGallitisat. A termékeket ]H-NMR-spektmszképiéval és
gélpermedcids kromatografidval analiziltam,

Kisérleteim eredményei alapjan elmondhatd, hogy a bifunkeidés monomerre vonatkoziatva
ckvivalens mennyiségben mono-, di- és trifinkciés inicidtort tartalmazd polimerizicios
rendszerek hasonld szerkezeti paraméterekkel rendelkezd hipereligazisos polimercket
eredményeznek. A trifunkciés inicidtor killénds eldnye, hogy nemcsak a bifunkeiés
monomerck, de maguk az inicidtorok is eldgazdst eredményeznek a polimer lancban.
Mindezen tulmenden pedig minden esetben olyan hipercligazdsos polimereket sikeriilt
cloallitani, amelyek a bifunkcids monomerbdl szirmazd, elreagalatlan - tovabbi reakcidkra,

igy polimerizicidra képes - kettds kétéseket tartalmaznak.
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Kiilonieges hatdsh adalékanyagok poiiizobutiién idncvégen kiviitod

reakcidi kvaziélé karbokationos polimerizacids koriilmények kizott

Szabd Akos, V. évf. vegyész

ELTE Természettudoményi Kar

Témavezets:  Pr. Ivan Béla egyetermni magantandr, tudomdnyos osztalyvezetd
ELTE TTK, Kémiat Intézet, Szerves Kémiai Tanszék
és MTA KK AKI, Polimer Kémiai és Anyagtudomanyi Osztaly

Munkam soran poliizobutilén lancvégi reakcioit vizsgaltam kvaxziéld karbokationos polimerizacids
kariilmények kozott két adalekanyag, a 2,6-di-ferc-butilpiridin (DtBP) protoncsapda és a 2,5-
dimetilpirrol (DMPY) jelenlétében.

Korabbi eredmények [1] arra utaltak, hogy DtBP adalékanyag jelenléte poliizobutilén lancok
Osszekapesolodasat eredmeényezi. Kutatdsaim egyik célja az volt, hogy Kkiegészitve korabbi
vizsgalataimat [2], tanulminyozzam a TiCly Lewis-sav komnicidtor koncentrdcidjanak hatisat a
lancosszekapesolddasra vonatkozodan. Eredményeim azt mutatjdk, hogy nincs egyértelmil dsszefiigess
a TiCly koncentracid és a lincdsszekapesolodas mértéke kbzitt.

A DMPy iredalmi adatok szerint [3] képes poliizobutilén lancokon nagymértékd lancvégi kettds
kotés kialakitisara. Kisérleteimben én is jelentfs lincvégi kettfs kotés képzidést tapasztaltam, de a
lancosszekapesolodas csupan kis mértékit volt, vagyis a maradék karbokationok addicidja a képzodott
kettds kitésekre gatolinak bizonyult,

A két adalékanyag egyiittes jelenlétének hatdsat is tamuimdnyoztam, A kapott eredmények azt
manatjik, hogy egyrészt DtBP jelenlétében is nagy hatékonysaggal végbemegy a DMPy altal kivaltott
lancvégi B-proton elimindcid, emellett a DMPy megniveli a DIBP brutid protonadldddsi sebességét
ebben a reakcidban. Viszont a karbokationos lancvégek addicioja a keletkezett lancvégi ketids
kotésekre ebben az esetben is gitolt. Meglepd mddon DiBP jelenlétében a lincvég koncentraciomal
kisebb mennyiségii DMPy is kvantitativ exo-olefin képztdést eredményez. Ez az 1if eredmény egy

teljesen Gj modszerként alkalmazhatéd exo-olefin végii poliizobutiléa eléallitasara.

[11Held D, Ivan, B., Miiller, A. H. E., dc Jong, F., Graafland, T., Adv. Chem. Ser., 665, 63-74 (1997)

[2] Szabé Akos, OTDK dolgozar, XXVIIL Orszagos Tudomanyos Diakkeri Konferencia, Kémiai
és Vegyipari Szekciod (2007)

[3] Simison, K. B., Stokes, C. D., Harrison, 1. )., Storey, R. F. Macromolecules 39, 2481-2487 (2006)
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Poliizobutilén-poli(etilén-oxid) blokk-kopolimerek szintézise kvAazi¢ls

karbokationos és atomatadasos gytkis polimerizicié dsszekapes olasival

Szabé Akes, V. évf vegyész

ELTE Természettudomanyi Kar

Témaveretd:  Dr. Tvan Béla egyetemi magantandr, tudominyos oszedtyvezeld
ELTE TTK, Kémiai Intézet, Szerves Kémial Tanszék
& MTA KK AKI, Polimer Kémiai és Anyagtidomianyi Qsztaly

Napjainkban a szintetikus makromolekulik teriiletén az egyik legjelentdsebb kutatasi irdny az
amfilil (hidrofil és hidrofob részbil 4ll6) blokk-kopolimerek és térhalok eldallitasa és tulajdonsagaik
vizsgdlata [1]. Ezek az anyagok killondsen a gydgydszati felhaszodlds szdmira kinalnak i
megoldisokat, mivel viselkedésiik sok esetben kielégiti az ,intelligens gyégyaszat” altal tAmasztott
kovetelményeket.

Munkim célja poliizobutilén (PIB) és  poli(polietilén-oxid)-metakrilit) (P(PEQ-MA)
lincszegmensekbol felépiilé ABA blokk-kopotimer (P(PEO-MA)-5-PIB-b-P(PEO-MA)) elballitasa
volt, amely 1 szerkezete és biokompatibilis szegmensei révén @ felhasznalisi lehetdségekkel
kecsegtet [2].

A szintézis soran elszdr szitk molekulattmeg-eloszlasi, két funkeios lancvéggel rendelkez, azaz
telekelikus poliizobutilént dllitottam el6 kviziéld karbokationos polimerizicidval, majd a lincvégek
madositisival egy ketagh, 2-brom-izobutirdt ldncvégh atomataddsos gydkos polimerizaciés (ATRP)
makroinicidtort kaptam.

Ezutén a telekelikus poliizobuiilén makroiniciatorral poli(etilén-oxid)-metakrilst ATRP-jét [3]
végeztem el killonbdzd kisérleti koriilmények kozdtt. 'H-NMR spekiroszkopiai vizsgalatok alapjin
95%-nal nagyobb konverziot sikerilt elérni abban az esetben, amikor a reakciot 40, ill. 70 °C-on CuCl
katalizatorral, aszkorbinsav jelenlétében végeztem. Ekkor a gélpermedcios kromatogramok atapjan
keletkezett blokk-kopolimer, de maradt a rendszerben elreagalatian makroimiciator is.

Javibeni kutatisaink célia a hatékony micialast biztositd ATRP-s reakeidkariilmények felderitése

és a képz6dd blokk-kopolimerek alkalmazési lehet8ségeinek a vizsgilata.

[1] Erdddi, G., Kennedy, }. P. Prog. Polym. Sci. 31, 1-18 (2006)

[2] Lutz, J-F. .J. Polym. Sci. Part A: Polym. Chem. 46, 3459-3470 (2008}

[3] Hansen, N. M. L., Haddleton, D. M., Hyvilsted, 8. J. Polym. Sci. Part A: Polvm. Chem, 45, 5770-
5780 (2007)
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Hire keményed& polimer kompozitok Egéspitlasa reakéiv
¥ P Y

foszforszarmazékolkkal

Szolnoki Bedta, IV. évf. vegyészmérmdok
Budapesti Miszaki és Gazdasdgtudomanyi Egyetem

Vegyészmérmnoki és Biomémndki Kar

Témavezetd:  Dr. Marosi Gybrgy, egvetemi tandr
BME Szerves Kémia és Technoldgia Tanszék
Dr, Toldy Andrea, egyetemi tanarsegéd
BME Palimertechnika Tanszék

Napjainkban erbteljesen né a kompozitokbd? gyértott, fémek helyeitesitésére is alkalmas, nagy
mechanikai ferhelésnek kitett alkatrészek alkalmazasa a repiil8gépiparban. A fémes szerkezeti
anyagokhoz képest a kompozitok jelentSs elénye a kis stir(iség és a megnévelt szilirdsag és merevség
a teherviselés kitiintetett frdnydban. Hatranyuk a fémekkel szemben a gyilékony szerves matrix. Az
egyre szigorodd biztonsgi kdvetelmények miatt felmeriilt az igény olyan égésgitolt kompozitok
elBallitasira, amelyek a repliléstechnika mechanikai és égésgatlasi kivetelményeit egyarant kielégitik.

Kordbbi tanszéki kisérletek eredményeként kifejlesziettek egy reaktiv foszfortartalmi égésgatls
hatdsi térhalosité komponenst (TEDAP) az epoxigyantikhoz. Munkdm sordn egy alifas és egy aromdas
referencia epoxigyanta éghetdségi tulajdonsdgainak javitdsat tiiztik ki célul TEDAP alkalmazdsdval.
A szabvinyos LOI, UL-94 & mass loss kaloriméteres éghetfségi vizsgdlatok, valamint a
lézerpirolizis-FTIR kapcsolt modszer eredményei alapjan sikertilt a gyantdk és a szénszdlerdsitést
kompozitok éghetdségét jelentds mértékben lecsikkenteni. A szénszal mar Snmagdban is cstkkentette
a gyanita égehetdsdget, de az Spésgdtlasi szabvanyok teljesitéséhez emellett feltétleniit sziikség volt
épdsgatld alkalmazisira is.

Az égésgitolt kompozitok mechanikai tufajdonsdgait is megvizsgiltuk; méréseink sordn a szakité
szilardsagi jellemzéket hatdroztuk meg. Mivel a referencia kompozitok jobb éridkeket mutatott az
égésgatoltnal, ezért bevonatolt kompozitot készitettiink, ahol a terhelések nagyobb részét viseld belsé
fazis modositatlan, mig a kiilsé fizis égéspatolt gyantabal késziilt.

Ily mddon sikeriilt egy jé mechanikai tulajdonsigokkal rendelkezd, égésgatolt kompozitot

késziteniink, amelyre nagy igény mutatkozik, {6leg a repiiléstechnikdban,
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Osszefiiggés az adalékesomag sszetétele és a nagysiiriségd polietilén csé

hidrolitikus stabilitasa kozott

Tatraaljai Déra V. évi. vegyészmérmik
BME Vegyészmérnoki s Biomérniki Kar

Témavezeto: Dr. Foldes Eniké tudomanyos csoportvezetd, ¢. egyetemi tandr
MTA KK Anyag- és Kérnyezetkémiai Intézet; BME FKAT Mianyag- és Gumiipari Laboratdrium

A polietifén csdveknek kiilonbdzd hatdsokmak kell ellendilniuk: héhatds, oxigén, TV sugarzis,
vizes kozeg hatasa €s egyéb kirnyezeti tényezbk. Ahhoz, hogy a PE ¢sdvek elérjék a tdliik megkivant,
akar 50 éves élettartamot, megfelelden kell stabilizdlni dket. Az antioxiddnsok hatékonysiga mellett
figyelembe kell venni a stabilizitorok kélesnhatasat, migraciojit és vizben vald kioldéddsat is.

Kutatomunkim soran kiilonbdzd primer (fenolszirmazékok) és szekunder (kéntartalmii és
gatolt amin) antioxidansok kombindcidival stabilizalt polietilén csévek tulajdonsdgait tanulmanyozom.
A kutatis célja meghatirozni az dsszefliggést a stabilizitor csomag Ssszetétele és hatékonysiga kozott
a polimer feldolgozasa €s hidrolitikus koriilmények kozott torténd alkalmazdsa sordn. A csovek alap-
anyaga Tipelin PS 380 jeld, Phillips tipusu polietilén. A polimert az adalékcsomagokkal a TVK-ban
homogenizaltak & granulaltik, majd a Pannonpipe-nal 32 mm névleges kiilsd Atmérsjii csoveket
gyartotiak beldle. A cstveket 0, 3, 5, 7 és 12 honapig 80 °C hémérsékletli vizben dztattdk a TVK-nal,

A polimer kémiai szerkezetét infravirds spektroszkdpiival, a szinét a sargasgl indexszel (YI) és
az optikai L paraméterrel jellemzem. A reolégiai tulajdonsagok meghatirozdsdhoz a folydsindexet
(MET), a maradék termooxidativ stabilitdséhoz az oxidicids indexet (OIT) mérem. A csovek fizikai
allapotat a sirliséggel és az olvadasi tulajdonsagoklal jellemzem. A polimer mechanikai szilardsagit
hizévizsgalatokkal mérem. A csdvek sajlardsiginak meghatirozisima az ISO 13480:1997 szabviny
szerint vizsgélom a repedésterjedési sebességet (Cone-teszt).

A dolgozatban két fenolos ¢s 6t szekunder antioxidins kombindciGjaval stabilizdlt csdvek
tulajdonsagainak valtozdsit mutatom be. Az eredmények azt mwtajak, hogy a kilonbézd
adalékesomagok ¢ligrden befolydsoljak a polimer feldolgozdsi & hidrolitikus stabilitisat, A polimer
tulajdonsigait elsdsorban a feldolgozis sordn lejatszddé kémiai reakeick hatarozzdk meg, mig a csé
¢lszinezbdését ¢s termooxidativ stabilitdsinak csokkendsét a stabilizatorok reakcidi és kioldodasa
eredményezi az dztatds soran. Osszefilggés 4llapithatd meg a polimer kémiai szerkezete és reologiai

jellem#6i, valamint a csd szilardsdga kozott,
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Peroxomonoszulfit-ion reakcidja jodid- és bromidionokkal

Bajusz Divid, I évf kémia BSc. hallgatd

DE Természettudomanyi és Technoldgiai Kar

Témavezetd:  Dr, Lente Gaber egyetemi adjunktus
DE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A peroxomonoszulfit-ionok és bromid-, illetve jodidionok kozdit végbemend reakciok kinetikajat
vizsgiltuk. A folyamat sordn elemi halogének keletkeznek, melyek szamottevd veszélyforrast
Jjelenthetnek az utobbi iddben kérnyezetbart reagensként egyre népszerlibbé vild peroxomonoszulfit-
ionok felhasznildsa sordn, Vizsgilataink sordn az anyagokat jelentds oxidilészerfelesleg mellett
reagltattuk, mellyel a peroxomonoszulfat-ion (Oxone™) [ felhaszndlasi teriiletein jelen lévs
kériilményeket kivantuk reprodukalni.

Kisérleteink soran vizsgaltuk a folyamat egyes reagensekre vonatkoztatolt koncentracidfuggdsét,
homérsékletfiiggéset, valamint a halogenidionok vizes oldataiban bedlld gyors egyensilyok hatasat a
reakcidra. Végill a kapott eredmények segitségével kinetikai modellt javasoltunk a reakcié
értelmezésére, melynek segitségével felirtuk a sebességi egyenleteket & meghatdroziuk a sebességi
illanddkat. A reakeiosebesség hémérsékletfliggdsét az Eyring-egyenlette] értelineztiik, a kapott adatolc
segitségével pedig meghatiroztuk az aktivalasi paramétereket,

A reakei6 megfigyelésére iranyuld kordbbi kisérletek eredményei [1,2] j6 Gsszehasonlitdsi alapul
szolgélnak a reakeio kinetikai tulajdonsagaira eltérd koriilmények kdzoit.

Eddigi kutatisok sorin a reakcidt még soha nem tanulmdnyoztik oxidiloszerfelesleg mellett.
Kisérleteink kimutattik, hogy bir a reakcié mechanizmusa nem valtozik a nagy halogenidion-
feleslegnél tapaszialthoz képest, szimos részlet jelentosen killémbozik ebben az esetben. Mig
halogenidfefesteg mellett a reakci6 végtermékel legnagyobb részben tribalogenidionok, addig
oxidaldszerfelesleg mellett halogének. Ezeket a halogéneket artin az oxiddldszer tovabboxidilja
halogenationokka.

[1] Fortnum, D. H.; Battaglia, C. I.; Cohen, C. R.; Edwards, J. O. J. Am. Chem. Soc. 1960, 82, 778,
[2] Secco, F.; Venturini, M. J. Chem. Sec. Dalton Trans. 1976, 1410,
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A ferroin/ferriin rendszer reakeidja peroxemsooszalfdt-ionnal

Beller Gabor, V. évf. vegyészhaligato

DE Temmészettudomanyi és Technologiai Kar

Témavezetd:  Dr. Lente Gabor cgyetemi adjunkies

DE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A ferroin-ferriin-rendszer egy jol ismert redoxiindikator-par: a redukalt alak (ferroin, a vas(I}
fenatrolinnal képzett teisz-komplexe) szine €lénkpiros, az oxidilt forma (ferriin, vas(lil) komplex)
halvanykek. Ezt a tulajdonsagit hasznaltik mar a kémiai hullamok konnyebb kovetése celjabal is,
mikor ferroint adtak a Belouszov-Zsabotyinszkij-reakeicrendszerhez Ezen munkéban — kordbbi TDK
munkim [1] kozvetlen folytatisaként — spektrofotometrids moddszerrel tanulményoztuk a
peroxomonoszulfat-ion (HSOs ) reakcidit a ferroin/ferriin rendszerben.

A ferroinnal lejitsz0dd reakeid vizsgalatakor Ssszetett kinetikai jelenséget tapasztaltunk, mely
soran a ferroin koncentracidja nem monoton modon viltozott: kezdetben cstkkent, majd iokalis
minimumot elérve ndvekedett, végill ismét csdkkent. Tobbk mddszerrel is sikeriilt kimutatnuok a
ligandum oxidacids termékét (1,10-fenantrolin-mono-N-oxidot} a reakcidelegybol és azt talaktuk, hogy
Jelentbs hatdssal van a reakcidra: 2 kiindulisi elegyhez hozziadva lassabban csokken a ferroin
abszorbanciifa. A mérési eredmeények alapjan modeilt javasoltunk a reakcid értelmezére, melynek
lépéseit bizonyitandd Riggetlen kisérletekben vizsgaltuk a ferroin primer oxidécios termékét, a ferriint,

A ferriinnel végzett kisérletek sordn a modell megerfsitést nyert és azt a meglepdnek tind
jelenséget tapasztaltuk, hogy oxiddldszer (HSO5") hozzdadasinak hatasara a ferroin, vagyis a komplex
redukalt formdja keletkezik. Ez az ofdat szinének véltozisin szabad szemmel is 14thatd volt. A reakcio
tészletes vizsgilata igazolta, hogy a reakcié tovabbi termékei a fenmantrolin oxidalt formdja, a
fenantrolin-N-oxid és szabad vas(lI}-ion. A reakecié kinetikdjanak dértelmezésekor figyetembe kell
venni, hogy a keletkezé oxiddlt ligandum szintén reagdl a ferriinnel, és ez a reakeid is a redukalt
komplex, a ferroin  képzodésst eredményezi. Igy azonban a ferriin-HSO;™ bruttd folyamat

szt6chiometridja idGHiggd.

[1] G. Bellér: 4 perexomonoszulfidt-ion reakcidja trisz-1, 10-fenantrolindto-ferrar(ll) komplexszel,

TDK dolgozat, Debreceni Egyetem, 2007.
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A Landolt- és a Dushman-reakeié szimultan kinetikai
vizsgilata

Cseké Gybrgy, V, évi vegyész
SZTE Termeészettudomdinyi és Informatikai Kar

Témavezettk: Dr. Nagypil Isbvin egyetemd tanr
SZTE Fizikai Kémiai Tansz&k
Dr. Horvith Aftila
PTE Kémia Intézet Szerverlen Kévaiai Tanszék

Munkdme sorén felhaszndlva az elnwilt néhdny évtized szamitdstechnikai és
méréstechnikai fejlédésér, fjra vizsgdltam a Landolt-, valamint a Dushman-reakeié
kigenkapat pufferelt kiriimények kozoti. A reakci6t spektrofotometrissan Kivetiem
legalibb & Landolt-idd kétszereséiz Ezen a mddon nemcsak a Landolt-idd
koncenrrécidfiggését, hanem & reakeidk Kinetksjar is megvizsgdltam. A Duslmas-
reakeist a Landolt-reakeit slrendszereként kezeltem, az dsszes kisérleti gorbét egyint
énékehem.

Ebben a dolgozatban tiszraztam 2 Landol-reakeit indukcifs pericdusinak jodid-,
Jjoddr-, hidrogénszulft- ¢s hidrogénion koncentricio figgését. Elsé alkalormmal
mutattam be, hogy a Landoh-idd (i) egy minhmum gérbén megy kevesztil a
hidrogénszulfit koncenmdcié fuggvénydben. Bemmtauam. hogy egy elée thg
koncentrdcidtacfomanyban a Landolt-idd foggetlen a [HSO™], koncentracidtd! a
kisérleri hibakon beliil.

Azt is igazoltam, hogy a Landol-idd mdukcids periodusanak reciproka & hidrogén-
és a jodidion koncentrdcidjatol mind elsh. mind méasodik harvdnyon figg.

Kimtattam a2t Is, hegy az 1/ egysmesen avfmyes a Kinduldsi jodit
koncentracidval. Megmutattam a hidrogénion szuperkatalitikus hatdsdt a Landol-
reakcidban. A Dushman-reakeid sebességi egyenleiét modositotian, alacsory jodidion
koncentréciokndl elstrendd jodid- s hidrogénflizgés hozzéjainldsst javasoltam, ami
fomtos szerepet jhtszik & Landolt-reakcié ndukceids periddusdnak meghatérozasdban.

A dolgozatomban megadtany egy pontos formulit, amely segitségével pufferchr
kbriilmények kozot elhamyagolis nélkill nyeg lehet hatdrozni a Landolt-iddr,
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Az emberi tevékenység és a termeszetes folyamatok sordn a légkdrbe keriild kén-dioxid dontd
szerepet jatszik a savas esdk kialakulasdban, Ezért fontos a kén(IV) oxigénnel valo reakcidjinak
vizsgalata vizes kdzegben. [1-3]

Munkam sordn a  kén(IV) autooxidicidjat vizsgiltuk spektrofotometrids  kisérletekben,
peroxodiszulfat-tonok mint oxidatoszer és ezlistion-katalizator jelentétében, erbsen savas kdzegben.

Megallapitottuk, hogy bar a peroxodiszulfat-ion erds oxidaldszer, katalizitor tivollétében nem
reagal a kén(IV)-gyel. Katalizator (AgNQ;) hozzdadasa utin a kinetikai gérbéken jol meghatarozhatd
toréspont jelent meg, az abszorbanciaviltozds idében lingris volt a toréspont elbtti €s az azt kivetd
szakaszokon is. A tdréspont eldtt jatszodik le a kén(1V) autooxidacidja, it a kén(IV) az oldott
oxigénnel reagdl mindaddig, amig az O, el nem fogy a rendszerbOl. Ezutin megy végbe a kén(IV)
katalitikus oxidacioja, a peroxodiszulfat-ion és a kén(IV) kozitti reakcio.

Az egyenesek meredeksége a toréspont el6tti szakaszokon szamottevden nagyobbnak bizonyult,
mint a tdréspont utin, tehat az autooxidacio sebessége jelentdsen meghaladja a katalitikus oxidicio
sebességét, Az abszorbanciavaltozas sebességébdl az adott pH-n mért molaris abszorpeids koefficiens
segitsépével szamitottuk ki a tényleges reakcidsebességet.

A reakeid vizsgalatihor részletes kinetikai kisérleteket végeztiink, amelyek sorén megvizsgaliuk a
schesség fligadsét az egyes komponensek (S(IV), Oz, Ag™, 5:0:7) koncentrdcidjatsl, valamint a pH-
t0l. A reakeid értelinezésére kinetikai modellt dllitottunk fel, amely megrmutatta, hogy a reakcid
sebessége fliggetlen az oxigdn koncentraciéjatdl &s dsszetett modon fitgg a tobbi komponens

koncentracidjatol.
[1] Kerezsi, 1.; Lente, G.; Fabian, L. J. Am. Chem. Soc. 2005, 127, 47854793,

[2] Kerezsi, 1.; Lente, G.; Fabtan, I Dalfor Trans. 2006, 955-960.
3] Kerezsi, I; Lente, G.; Fabidn, [ Jrorg. Chem. 2007, 46, 4230-4238.
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Diuron vizes oldatinak altraibolya fotolizise, 6zonos, valamint kombindlt
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Sajndlatos mddon a nagy mennyiségben &s elterjedten alkalmazott noveényvédd szerek ma mér
kimutathaiék nemesak a mezbgazdasigi szennyvizekben, hanem természetes vizeinkben, szimos
mezfigazdasagi terményben és bizonyos ivévizekben is. A hagyomanyos bioldgiai, kémiai viztisziitasi
médszerek sok esetben nem elegendSen hatékonyak mineralizicibjaukhoz, minek kévetkeztében
szikségessé valt az {j kovetelményeknek mepfelels midszerek kidolgozdsa. Az altalam vizsgalt
divron egy dltalines fenil-urea peszticid, melyet igen efterjedten alkalmaznak Eurdpdban. Tobbek
kozott a vaslti palyatestek melletti teriiletek gyomtalanitiséra, illetve széldiittetvények, ucernisok
kezelésére. Vizben valo oldhatosdga kicsi (42 ppm), azonban igen rezisztens, Bizonyos teriileteken a
diuront annak alkalmazisa utdn 2 évvel is ki tudtak mutatni,

Munkdm sardn azonos energiabefektetés mellett hasonlitottam 6ssze az UV fotolizis, 6zonos
kezelés, valamint az UV fotolizissel kombindlt 6zonos kezelés hatékonysdgat a divron Atalakulisa és
mineralizicidja szempontjabdl,

A diuren dtalakuldsa sordn képzodott kaztitermékeket HPLC-MS-sel analiziltam. Az eredmények
egyértelmilen arra utalnak, hogy elst lépésében az aromés gytirihdz kapesolédo alifis Mne alakul 4t
Ultraibolya fény jelenlétében minden esetben megtorténik a részleges, vagy teljes dehalogenizicis is.

Az UV fotolizis meglehetdsen hatékonynak bizonyult a diuron bontisiban annak 254 nm-re
vonatkozo, meglehetdsen nagy (17040 mol™ dm® em™) moldris abszorbancidja miatt. Az oldott oxigén
szimottevden nem befolydsolta a bomlas sebességét, ami amra utal, hogy a fotofonozicid jelentdsége
elbanyagolhatd. Az 6zonos kezelés kisebb hatékonységimak bizonyult, mint az UV fotolizis, a dinron
bomlisi sebességét eriteljesen befolydsolta, hogy oxigént, vagy levegfit haszndltam. Az atalaknldsi
sebesség a két médszer kombindcidjanak alkalmazasakor volt a legnagyobb, feltehetden az 6zon UV
fény altal indukalt bomlasa kévetkeziében képzaddtt hidroxilgydkok miatt.
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Napjainkban a legaltalanosabban hasznilt gydgyszerek a fajdalomesillapiték €s gyulladasgatiok.
Az elmilt 10 évben az 1j, nem-szteroid tipusi gyulladasgatlék {Non Steroid Antiinflammatory Drugs
= NSAID} mind szimukat, mind felhasznalt mennyiségiiket itleten egyre emelkeddbb tendenciat
mutatnak & az orvosok altal alkalmazott gydgykezelésben ma mér ezek az élenjarok. Kozéjik tartozik
a munkdm sordn vizsgalt vegylilet, a ketoprofen is, melyet azért valasztottunk, mert Magyarorszigon
¢z az egyik leggyakeabban atkalmazott gyodgyszerthatéanyag. Manapsag nagy probléma, hogy a
szennyvizben, és mar a természetes vizeinkben is gydgyszermaradvanyokat taldlnak, s a gond ezekkel
az, a szennyviztisziitis sordn csak rendkiviil kis mértékben tudjak ket elidvolitani. Lebontigukban a

legmegfeleldbbnek a nagyhatékonysdgh oxidacios eljarasok bizonyuitak.

Murnkdm sorin a ketoprofen ozonizilisival foglalkoztam, majd a bomlds hatékonysigit
dsszehasonlitottam a kutatocsoportban mar vizsgilt UV és UV/VUV fotolizis eredményeivel.

ElSszdr a készildkunket optimaliziltuk. Az oxigén optiméls Aramlasi sebességének meghatirozisa
érdekében megnéztitk, hogyan flgg a képz6dé ozon konceniriciGia az oxigén aramlasatol

Megallapitottuk az optimalis dramiisi sebesség esetén képzodatt oldott dzon menmyiségét.

Az ozonizalas soran meghatiroztuk a ketoprofen bomlasinak sebességef, a bomlis schessépének
fligpését a kiindulasi koncentriciétd] és a bomldssal parhuzamosan képzdédé melléktermékek egy
részének koncentriciovaltozasat HPLC segitségével. Az eredményeinket a kordbbi UV és UV/VUY
fotolizis credményeivel Osszehasonlitva megditapithaté, hogy a fotolizisek hatékonysdga joval
nagyobb az ozonizaldsndl. A képzGdott kis molekulatdmegli szerves savak, valamint a koztitermékek
megegyeznek mindhirom modszernél. A teljes szerves széntartalom vizsgilatinak eredményei szerint

az 1 drds reakcididd nem elegendd a teljes mineralizaceé eiéréséhez egyik modszernél sem,
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A pydgyszermaradvinyok elbfordulisa kdmyezetiinkben nem tekinthetd %j jelenségnek, azonban
ennek  felismerése aopdl inkdbb. Biodegradicids wimsgdlatok kimutattdk, hogy bizonyos
antibiotikumok, rdkellenes szerek &s fajdalomesillapitok nem bomlanak el és nem i3 tivolithatok ef a
szennyvizb8l vagy anmak iszapjabol, igy teljes mértékili kivondsuk nem lehetséges hagyomdnyos
szennyviztisztito telepeken [1-2].

Arnak lehetdségét, hogy a biologiailag nehezen lebonthaté gy6gyszermolekulikat fotolitikus titon
ill. nagyhatékonysdgh oxidacids eljarasokkal (elterjedi angol nevitk: Advanced Oxidation Processes,
AQP) tavolitsak el a szennyvizekbdl, t6bb kutatdesoport is vizsgalta az elmilt években [3-4],

Csoportomk egyik célfa az, hogy azonos kisérleti berendezés &s korillmények alkalmaziséval
osszehasonlithatévd tegye a killonbdzd modszerekkel végrett, & kiilonbdzd gydeyszercsalidok
képviseldinek Iebontisa sordn meghatirozott kinetikal paramétereket és megkisérelie megallapitani a

célvegyiiletek bomlasmechanizmusat.

Munkdm sotdn hirom gyokfogo, a metanol, nitriuin-azid és az 5,5-dimethyl-1-pyrroline N-oxide
(DMPQ) hatisit vizsghltok @ nem-szieroid tipusi gyulladisgatlok egyik képviselojének, a
ketoprotennek az ultraibolya (UV) és a vakuum-ultraibolya fénnyel kombinalt ultraibolya (UV/VUYV)
fotolizisére. A hidroxil-gydkok a varmal kisebb mértékben befolyasoljak a bomlds sebességét. A
reakeidhoz egyéb gyokok is hozzajarulnak, mint pl. a 0,7, CO,™ és H'. Az utébbi kettének képzédssét
elektron-spin rezomancia spektroszkopisval (ESR) igazoltuk.

[1] Jones O. A. H., Voulvoulis N., Lester J. N., Crit. Rev. Environ. Sci. And Tech., 35, 401-427 (2005)
[2] Kimmerer, K(Bd.), Pharmaceut. in the Environ..Sources, Effects, Fate and Risks, 2 ed, Heidelberg

(2004}
I3] Vogna, D., Marotta, R., Napolitano, A., Andreozzi, R., d’1schia, M., Wat. Res., 38, 414-422 (2004)
[4] Vogna, D., Muarotta, R., Andreozzi, R., Napolitano, A, d’Ischia, M., Chemosphere, 54, 497-505 (2004)
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A kdmyezetiinkbe kerlilt szerves anyagok jelentds része biodegradacié sorin bomlik le, emellett
azonban fontos szereppel birnak a lathatd, vagy ultraibolya fény hatasara végbemend folyamatok is. A
szerves szennyezdanyagok ultraibolva fotolizisének vizsgalata tobb évtizedes miltra tekint vissza,
azonban a reakciokdrilményeknek a fotooxidacié soran lejatszodd fizikai és kemiai folyamatokra
gyakorolt hatdséra vonatkozd ismeretek még hidnvosak. A molekularis oldott oxigén jelentds
mértékben befolyasolhatja a fotolizis sordn lejitszodo reakeiok mechanizmusat és az atalakulas
kinetikdjat. Fotoionizaciéd lejatszodisakor elektronbefogdként szerepelhet, valamint oxigéntartalmil
reaktiv részecskék létrejéttén keresztill szamottevien ndvelheti az oxidacié hatékonysagat. Bizonyos
esetekben azonban az alapallapoti oxigénmeolekula keépes energiatrangzfer folyamatokon kereszilil
kioltani egy masik molekula gerjesztett allapotat, ezaltal csOkkentve annak atalakulisira vonatkozd
kvantumhasznositisi tényezd ériékét.

Munkim soran dsszefliggést kerestem a 254 nm hollamhosszisdgi fénnyel gerjesztett fenol dltal
kibocsatott fluoreszcens fény intenzitasa, az oldott oxigén koncentracidja, az oldészer Gsszetétel,
valamint a fenol bomlasi sebessége kiziil acctonitril & viz kiilonbtzd dsszetételin elegyeiben Az
oldott oxigén jelentdsen csokkenti a fluoreszcens fény intenzitisat acetonitriles oldatban, azonban
vizes oldatokban nem befolyasolja azt. A fenol bomlasi sebességét acetonitrilben csdkkenteti, vizben
viszont ndveli az oldott oxigén. A kisérleti eredményeket részben azzal értelmeztem, hogy az oldoszer
mindsége, ezaltal az olddszer és a fenolmolekuldk kézt kialakulo kidlestnhatas jellege ¢s erdssége
befolyasolja az oldatban lejitszdd fotofizikai folyamatokat. Acetonitrilben a gerjesztett allapotd fenol
élettartama hosszabb, ezdltal a fenol és oxigén kézti energiatranszfer folyamat jelentos szerephez jut a
fenol relaxdcidia szempontjdbol. Vizes oldatokban a gerjesztett 4llapoth fenol élettartama révidebb,

minek kivetkeztében a fenol oxigénnel valo titkdzés atjan torténd refaxacidja elhanyagolhatd.
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Napjainkban igen nagy érdeklSdés Svezi a perklorationok redukcidjaval foglalkozé munkikat.
Ennek {6 oka, hogy a vilig szdmos helyén a talaj- & ivévizekben szennyez8ként perkloritionok
talalhatéak. Bz jelentds egdszségiigyi kockizatot jelent, mivel a perklordtionok gatoljak a
pajzsmirigyben tirténé jodfelvételt, valamint roncsoljak a csomtvelét is [17.

A perldorationok vizes kbzegbeni redukeidja termodinamikailag kedvezménye-zett, a nyole
elektron  Atmenetével  jaré  redukei6 ClO, +8e +8H" =CI" +4H,0 standard

elektrédreakeidpotencidlja E =1.388V , a reakcio azonban kinetikailag erfsen gitolt. Ezen kinetikai
gatlista alapozva elektrokémiai kisérletek eredményeinek értelmezésekor gyakran figyelmen kiviil
hagytak a perklorationok redukciéjat, annak ellenére, hogy néhdny fémmel (Co, Zn, Al Fe) reagilva a
ClO; ion redukilédik mér szobahémérsékleten is [1]. Ismert, hogy a ClO;, -ionok bizonyos fémeken
pl. Pt, Rh, stb. megfelelé korilmények kozott elekirokémiailag is redukdlhatoak[l], 4m a
szakiredalomban nincs egyctértés a redukeid mechanizmusat ifletden.

A homogén fizisban végbemené perklordtredukeithoz hasonléan, az elektrod feliletén
végbemend redukcid is oxigéntranszfert feltételez. Az rodalomban lefrtak, és sajat méréseink alapjan
feltételezhetjik, hogy rédinm clektréd esetében a redukeids folyamat egyik elemi Iépése a Clo, -

ionok adszorpcidja az elektrod felliletén [2].
Telen munka célja a rédiumon végbement perkloratredukei6 kinetikijanak és mechanizmuasinak

vizsgdlala volt. A vizsglatokhoz vollammetrids é&s impedanciaspektroszkopias médszereket
alkalmazounk, A ClO7 & ClO, ionok redukeids sebességének Gsszehasonlitisa alapjdn arra a
kovetkeztettiink, hogy a tejes perklordtredukciés folyamat  sebessépmeghatirozé lépése a
ClO] —»Cl0O, atalakulis lehet, A kidotgozott kinetikal model? alapjan levezettiink egy, az elekirdd

impedanciajat leird matematikai kifejezést. A rendszerre jeHemzd fontosabb fizikai-kémiai
paramétereket  kozvetlen méréssel, vagy az impedanciaspektroszkopids adatokbol komplex

nemlinedris paraméterbecslés alapjan hatdroztuk meg.

[1] G.G. Lang, G. Hordnyi, Journal of Electroanalitical Chemistry, 552, 197-211 (2003)
[2] G.G. Lang, N.S. Sas, M. Ujvari, Electrochimica Acta 53, 7436-7444 (2008)
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Munkank sordn vizszintes edényekben haladd reakcidfrontokban tanulmanyoztuk kisérletileg a
konvekeid jelenségét, amelyet alapveien az dramld kizegek kdzdtti striségkiilionbség indukil. A
siriiségbelt  eltérés kétféleképpen johet 1étre: okozhatja 2 kémiai reakcidban bekévetkezd
dsszetételviltozisbé]l adddd stirlsdgvaltozas, illetve a kizegek kazt fennalld hémérsdkletkiilonbség.
Ha a kisebb slriiségli kozeget rétegezzik a mnagyobb siiriiségiire, akkor anyagiramlast nem
tapasztalink; ellenkezd csethen viszont a két kizeg helycseréje figyelhetd meg, ami maga a konvekci6
jelensége. Vizszintesen halad6 front esetén ez a fiigpdleges fromtalak torzolasit eredményeri. Az
autokatatitikus reakeid térbeli lejatszdddsa kémiai frontot eredményez, amelyben a siirfiségvaltozas a
front két oldaidn &llandé. Kordbban ehméleti szimitdsokkal bemutattik, hogy vizszintesen halado
frontoknal  allandé alak jén létre. Az alakzatot jellemzd  keveredési hossz, amely a front
legeldrebaladottabb és leglemaradottabb pontjai kozotti tavolsdg, négyzetesen nd a reakcidedény
magassaganak névelésekor [1]. Célunk, hogy az elméleti szamitisok sordn kapott eredményeket
kisértetileg igazoljuk.

Vizsgalataink targya a tetrationation kloritionnal torténd autokatalitikus oxidacidja volt, amelyben
az dlialunk alkalmazott kisérleti koriilmények kozdtt a termékoldat siirlisége a nagyobb a reaktinsénal.
A kisérleteket Hele-Shaw reakcid-edényben végeztiik, amelyben kelld mértékben keskeny, hosszi, €s
1-4 cm kézbtt valtoztathaté magassagh folyadékréteget kaptunk.

Megfigyeltiik, hogy [ és 2 mm vastag edény alkalmazasakor stabil frontalak alakul ki, mig 3 mm
vastagnil egy intenziven keveredd rendszer jon létre, amelyben a reaktinsoldat siiriisége lokélisan
nagyobb a termékénél. Feltdteleztiik, hogy ez a reakcié sordn termelddd hé okozta lokalis
slirliségesokkends kovetkezménye, ezért a kisérleteket 3 °C -ra termosztalva is elvégeztiik. Ekkor a
koribbiakhoz hasonld allandd mintizatokat kaptunk. A keveredési hosszt az  edénymagassig
Riggveényében abrdzolva &s a girbékre hatvanyfiiggvényt illesztve a kitevik értékei az
edényvastagsaptdl és a reaktinskoncentraciotol fliggben 1,2 -1,5 kozott valtoztak, tehdt az elméleti
szamitasoknal alkalmazott modell mindenképpen modositasra szorul.

[1} Rongy, L., Goyal, N., Meiburg, E., De Wit, A., J. Chem. Phys.. 127, 114710 (2007)
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Deopamin oxidalasa peroxomonoszulfiat-ionnal vas(IIT) katalizator

jelenlétében

Simon Adrienn, V. ¢vE vegydszhallgatd

DE Természettudomanyi és Technologiai Kar

Témavezets:  Dr. Fabidn Istvdn egyetemi tanir

DE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

A dopamin a testben termeldd vegylilet, mely biolégiai szempontbdl magyon fonlos,
tiltermelddése &s hidnya is jelent@s problémat okoz. Ei6 rendszerekben lebontdsa gyakran oxidativ
tton torténik, ezért alapkutatasi szempontbdl igen fontos a dopamin kilonbozi reaktansokkal torténd
oxidécidjanak kinetikai vizsgatata,

Jelen munkdban a dopamin (DA} katalitikus oxtddciojat tanuimanyoztuk vas(Ill} katalizitor &s
peroxomonoszulfit-ion oxidalészer hasmélatival. Figpetlentl ismert, hogy a Fe'' kozvetleniil
oxidilia a dopamint. [1] Szintén kordbbi kisérleti informdcit, hogy a képzédott Fe*'t a
peroxomonoszutfit-ion gyors reakcidban visszaoxiddlia Fe¥'-ma, [2] ezért kamlitikus ciklus
kialakulasa virhatd.

A reakecidkat spekirofotometrids miszerekkel kovettik, a kinetikai méréseket a termék
elnyelésének egy jol kovethetd hulldmhosszan végeztik.

A kisérleteink sorin megdllapitotiuk, hogy savas koriilmények kozott nem térténik katalitikus
autooxidicid, igy a mérdseink nem jgényeltek oxigénmentes korilményekel. A kezdeti
reakcidsebesség koncentriciofliggdsét megvizsgaltuk valamennyi reaktinsra nézve. Azt tapasztaltuk,
hogy a varakozdsainkkal eflentétben a peroxomonoszalfit-ion nem nuilad-, hanem elsérendf filggdst
muftat, de nulladrendt tag is megjelent a scbességi egyenletben. A kezdeti sehesség Fe™
koncentriciofiggésének vizsgilata pedig kevert elsd- ¢s masodrendre utal. A reakcidscbesség
dopaminkoncentricio-fiiggése elsérendii. gy a kisérletileg meghatdrozott sebessépi egyenlet a
kovetkezd:

v=(k [Fe’' ] + & [Fe"HSO  DDA]

Eredményeink alapjan a reakeit kezdeti szakaszanak értelmezésére részletes kinetikai modellt

Jjavasoltunk, amelyben a vas{il} ¢& dopamin kozti 1:1 komplexképzidést kovetden a

sebességmeghatdrozd lépésben ezt a komplexet vagy vas(lIDion vagy peroxomonoszulfit-ion oxidilja.
[1] El-Ayaan, U.; Herlinger, E.; Jamesonb, R. F.; Linert, W. Dalton Trans. 1997, 2813-2818.

[2] Lente, G.; Kalmdr, J.; Baranyai, Zs.; Kun, A.; K&, 1; Bajusz, D.; Takics, M.; Veres, L.;
Fabian, 1. kozlésre bekiildve.
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A pH hatasa fenol vizes eldatinak wliraibolya fotelizisére, valamint Szonos
és kombinalt kezelésére
Szakacs Eszter, [11, évf. vegyész szak

SzTE Természettudomanyi és Informatikai Kar

TémavezetSk:  Dr. Alapi Tiinde egyetemi tandrsegéd
Dr. Dombi Andras egyetemi docens
SZTE TTEK Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

Az elnilt évtizedekben az ipar és a mezdgazdasag jelentds mennyiségli, gyakran erdsen toxikus
& biologiailag nehezen lebonthaté szennyezdanyagokal bocsitott ki kimyezetinkbe. Bizonyos
szennyezdanyagok eltivolitisdhoz, mineralizicididhoz a hagyomanyos bioldgiai, kémiai viztisztitisi
modszerek nem clegendden hatékonyak, minek kovetkeztében sziikségessé valt az Gj
kévetelményeknek megfelelé mddszerek kidolgozasa.

Munkdm sorin olyan laboratériumi méretii reaktort hasznaltam, melynek segitségével azonos
energiabefektetés mellett, az UV fotolizis, 6zonos kezeles, valamint az UV fotolizissel kombinalt
ozonos kezelés hatékonysigit hasonlitottam ossze a fenol, mint modellvegyiilet Atalakmlisa és
mineralizacioja szempontjabdl. Fényforrasként 254 nm hullamhossziisagi UV, valamint 185 nm
huflamhosszisagh VUV fényt egyarint kibocsétd kisnyomash higanygézlampit hasznaltam. A kis
mtenzitasit VUV fény alkalmas az 6zon fotokémiai generldsara. A képzoddott 6zon UV fotolizise
sordn vizes kdzegben igen reaktiv hidroxilgydkok képzidnek. Ugyanakkor a fenol is elnyeli a 254 am
hullémhosszisign UV fényt, igy a reakecidkoriimenyektd] és a lampat kériilvevo bura anyagétol és
felépitésétol fliggdtt, hogy milyen Gton afakult at.

Mindharom kombindcidban tanuiményoztam a fenol kiindulisi koncentracidjanak, az oxigén,
illetve levegd 4aramldsi sebességének, a metanolnak, mint hidroxilgydkfogonak hatisat a fenol
dtalakulasanak €s teljes mineralizaciojanak sebességére. Szerves szennyezdk oxidativ bontdsa sordn a
kezelt oldat pH-ja valtozik, ami befolyisolhatja az alkalmazott modszer hatékonysagat. Ennek
megfelelden kiilonds. figyelmet forditottam a pH hatasanak vizsgalatara.

Puffert nem ‘tartalmazd oldatok kezelése sordn a fenol Atalakulisinak és mineralizacidjdnak
sebessége a kombindlt kezelés soran volt a legnagyobb. A pH nivelése az UV fotolizis soran
csékkentette, 6zonos kezelés soran nagymértékben ndvelte, mig a két modszer kombinicidjat
atkalmazva csak kismértékben befolyasolta a bomlasi sebességel. Szinergizmus azonban nem volt

tapasztalhato.
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Jodidion oxidaciéja ozmium-tetroxid és perjodition elegyével

Timari Istvan, II. évi kémia BSc. hallgato
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Témavezets:  Dr. Lente Gabor egyetemi adjunktus

DE Szervetlen & Analitikai Kémiai Tanszék

A jelenleg ismert fSldgizkészletek nagyobbak, mint a kfolajtartalékaink, ezért virhatd, hogy az
elkbvetkezO évtizedekben a foldgiz jelentSsége és szerepe tovabb fog nini. Azomban a giz
halmazillapott metén szillitisa veszélyes & kiliséges feladat, nehéz kezelhetBsége pedig gitolja az G
teriifeteken val¢ felhasznalasdt is (példaul gépjarmiivek lizemanyagaként). Fzzel szemben a folyékony
halmazillapoti metanol biztonsdgosabban hasznosithato széles korben. Ezért az alkanok, ezen beliil a
metdn szelektiv oxidicitja alkoholokka nagy jetenidségii folvamat. A kézelmnltban James Mayer é
kutatdesoportia a metdnt egy (j modszerrel, az ozmium-tetroxid (0sO,) €s nitrium-perjodit (Nai0,)
egylittes basznalataval oxidAltAk metanclld. Ezen folyamatnak az az érdekessége, hogy az elért hatst a
ket anyag kiilonaild hasznélatival nem tudtik produkalni. [1]

Vizsgdlataink sordn a metinoxidicié mechanizmusdnak megértése céljaboi a jodidion és az
ozminm-tetroxid/perjodition  elegy kozitti reakciét tanulminyoztuk. Kisérleteink sordm  azt
tapasztaltuk, hogy az ozmium-tetroxidperjodition elegy széles pH-tartorndnyban gyorsabban oxidilja
a jodidiont, mint ha a két oxidaloszert dnmagdban alkalmazzuk,

Az ozmivm-tetroxidot s perjodationt is tartalmazo reakcidelegyben sem spekirofotometrids, sem
pH-potenciometrids modszerrel nem tudtunk semmiféle komplex részeeskét kimutatni. A kinetikai
effektusok tanulminyozisa sordn stopped flow médszerrel — a képzids jod keletkezésée kovetve —
semlegeshez  kozeli  pll-n  (6bb  kisérletsorozatban  megvizsgalivk a  reakeifsebesség
koncentrdcidfliggéseét. A koncentrcidfiggdsek az esetek egy részében elsérendil, mis koriilmények
koz6tt pedig telitési gorbét kovettek. Ezek kinetikai magyarazata lehetne egy kis stabilitasn adduktum
képzbdése, azonban ezt az értelmezést a metdn oxiddcidja [1] sordn tapaszialtak kizdrjak.
Magyardzatként felvethetd az is, hogy sz ozmium-tetroxid a jodidion-perjoddtion reakeidban
keletkezd egyik koztitermékkel reagdlva fejti ki katalitikus hatdsit. Ennek azonban ellentmond az,

hogy a szinergikus hatds két nagyon kiilonbozs rendszerben is tapasztalhato.

f1] Osaka, T.; Watson, E. J.; Dehestani, A.; Bales, B. C.; Mayer, J. M. dngew. Chem,, 2006, 118,
7593-7596.
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Heterocikiusos gliikoz szirmazékok, mint potencialis glikogén

foszforilaz inhibitorok

Czecze Laura, VIL évf vepyész

DE TEK Természettudonsdny: Kar

Témavezetd: Vigvdlgyiné Dy, Toth Marietta egyetemi adjunktus
DE TEK Szerves Kémiai Tanszék

Munkdm célja ofyan 0f ghikozszdrmazdkok elbillitisa volt, melyek a glikogén
foszforilaz enzirn @ inhibitorai lehewek, &5 czdltal szerepetl kaphatnak a H. tipust
cukorberegséy gydgyitisiban. Ennek keretén beldl 1.3 4-oxadiazol és 1.2,3-triazol
gyt tarfalmazé glikdzszdrmarékok szintézisét vizsgaltam.

Olyan @ vegyiiletek (2-B-D-glikopiranozil-5-szabsztitudl-1,3,4-oxadiazolok)
clodllithsar  terveztiik, amelyekidl az 1  oxadiazol metilcsoportiin  végzett
helyenesitéselk révén az enzimy P-csatorndjiba vald jobb illeszkedés. ezdltal pedig
crisebb gdtlé hatds varhatd, Az oxadiazol valamint a triazel cgvség felfoghatd az
awid (NECO) tészlet bioizoszidrikus helyetiesitdjekent is. Mivel az 1 metil-oxadiazol
és n 5 fenil-wiazol szdrmazék jO gatlast mmmatott. ezért az altatam elddiliton

szubsztitualt-oxadiazolok esetében is hasonid hatds varhaid.
OH OR

< FL et Y
HEy k
RO o ROMGR A
15,= 165 4 2R=BzZ R={t
3R =Bz Kol
ER=H Keit
o oR
- Lo | g =N
Y N=R RO 4% o
!
Ho- onu\{ \N\/}\ o oR [ Yo ~ e
8 Ph
S8, 100 BR=BZH = CHOH
TR=BzH R = COOE!
BR=0zH F =Ph

A 2 klormetl-oxadiazolbél elddHitonr 3 5-azidomeril-1.3,4-cxadiazolt acetilén
szarmazékolkal Cu(ly katalizdror jelenldtében reagiltatva a 6-8 iriazolilmenl-
oxadiazol szarmazékokat szintetizaliam. A 6 &s 8 cukorszarmazékok védtcsoportiait a
Zemplén-féle mbdszerrel (NaOMeAdeOR) tavolitottam ¢f, mig a 7 vegytiet Zemplén
koritmények kozdtt a megfeleld metlésztert (R’ COOMe). natium-hidroxid
jelendétében a karbousavat (R': COOH). mig amménids metanolos kizegben a
savamidot (R CONHy) adta. Az 1§ vagydletek ecozimgitld hardsdnak
meghatirozasara a kozeljovoben kerli sor.
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Rézkataliziierok sziniézise és alkaimazisa
cikloaddicids reakcioban

Gonda Zsombor, V. é&vf vegyész

ELTE TTK Kémiai Intézet, Szervetlen Kémiai Tanszék

Témavezets:  Dr. Novik Zoltan egyetemi adjunkius

ELTE Kémiai Intézet, Szerves Kémiai Tanszék

Az elmult években egyik igen alaposan vizsgalt és széles kitben alkalmazott reakeid a terminalis
acetiléngk &s azidok kozott lejatszodd réz-katalizalt 1,3 dipolatis cikloaddicié, kozkedvelt nevén
klikk-reakeis”.”® Katalizatorkeént leggyakrabban CuSOs-ot alkalmaznak, amit Na-aszkorbittal in sife
redukilnak a katatizishez sziikséges Cu(l) ionokka. A teakeid dltaldban 1-5 mol% katalizatort igényel,
azonban sokszor nagy mennyiségli redukaloszer és 10 mol%-ndl is tibb katalizator jelentéte, tovabba

magas hémerséklet szitkséges a sikeres atalakitas eléréséhez.

Cufl) R’ 2
RI—= + RN, e d ,N’R
N=N

Rutatisaink sordn olyan katalizatorrendszereket probaltunk kidolgozni, amelynek segitségével akar
0.001 - 0,05 mol% Cu(J) katalizitor jelenlétében, szobahdmérsékleten néhiny ora alatt is elvégezhetd

areakeio. Ezeket az eredményeket foglaltuk dssze a dolgozathan.

[1] Chassaing, Stefan; Kumarraja, Mayilvasagam; Sido, Abdelkarim Sani Souna; Pale, Patrick;
Sommer, Jean. Org. Lefz. 2007, 9(5), 883-886.

[2] Beckmann, Henning S. G.; Wittmann, Valentin. Org. Lett. 2007, 9¢1), 14.

[3] Zhang, Li; Chen, Xinguo; Xue, Peng; Sun, Herman H. Y.; Williams, Tan D.; Sharpless, K.
Barry; Fokin, Valery V.; Jia, Guochen. J. Am. Chem. Soc. 2005, 127(46), 15998-15999.

[4] Rodionov, Valentin O.; Fokin, Valery V.; Finn, M. G. dngew. Chemn., Int. Ed. 2005, 44¢15),
2210-2215.

[5] Chan, Timothy R.; Hilgraf, Robert; Sharpless, K. Barry; Fokin, Valery V. Org. Lerz. 2004,
6(17), 2853-2855.

[6] Lewis, Warren G.; Magallon, Fernando G.; Fokin, Valery V.; Finn, M. G. J. 4m. Chem. Soc.
2004, 126(30}, 9152-9153.
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Biolagiai fontossagi alapvazak 1ij funkcids csoportjainak kiépitése

pallidinmkomplexek altal katafizalt aminokarbonilezési reakcidékban

Horvath Laszl6, V. évf. kémia-kornyezettan

PTE Természetrudomany: Kar

Témavezettd: Dr. Kollir Laszlo egyetemi tanar

PTE Szervetlen Kémiai TanszEék

A ketonokbdl a megfeleld hidrazon-szarmazékokon keresztiil kialakitott jédalkének a
kilénbdzd palladium-katalizalt kapesoldsi és karbonilezési reakeidk fontos szubsztratumai
[1]. Az elmmilt évek soran tropanvazas vegyiiletek homogénkatalitikus aminokarbonilezése
teriiletén végzett tudomdnyos didkksr munkamat [2,3] kiterjesztettem a kamforbol, illetve
kinuklidinonbol eléatlithatod jod-alkénekre,

Kannyen elérhetd kimdulasi anyagokbol, kamforbol és kinuklidinonbdl eldallitottam a 2-
jodbornént és az 1-jod-kimfént, valamint a 3-jod-2-kinuklidént. Palladiom-foszfin in situ
katalizatorok jeleniétében vizsgdltam a fenti jodalkének mint szubsztratumok

aminokarbonilezési reakeioit.

R'R“NH
Pd(OAc)

CONRR"
2-Jodbornén palladium-katalizalt aminokarbonilezése
[1] Skeda-Foldes, R.; Kellar, L. Curr. Org. Chem. 6, 1097-1119 (2002).

[2] Horvath, L._; Berente, Z.; Kollar, L. Letz, Org. Chem. 2, 124-127 (2005).
{3] Horvath, L_; Berente, Z.; Kollar, L. Lert. Org, Chem. 4, 236-238 (2007).
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OSZTRANVAZAS GVUIRES NFTRON DIPSLUSOK DIPOLARIS
CIKLOADDICIOS REAKCIOI C=N DIPOLAROFILEKKEL

Huber Judit, TV. évf. gyogyszerész
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Témavezets: Dr. Mernyik Erzsébet tudomanyos munkatirs
SZTE TTIK Szerves Kémiai Tanszék

Qsztranvizas D-szekooximokbdl vagy oximéterekbal (1) kiindulva, elektrofil reagensek hatisara
gylirlis nitronokat (3) képeztink, majd elvégeztik ez utébbi dipdlusok 1,3-dipoldris cikloaddicids
reakcidit C=N dipolarofilekkel (4, 5). A fenilizocianatokkal (4) végrehajtott reakcidk jé termeléssel és
sziereoszelektiven szolgiltattik a kivant kondenzalt vazas heterociklusos szteroidokat (6). Szteroid
C=N dipolarofilek (5) hatisdra, egyensulyi reakciokban, nem szimmetrikus szteroid-dimerek (7)
képzidick. Az Gjonnan elfallitott vegyiletek szerkezetének bizonyitdsat egy- és kétdimenzios NMR-
spektroszkopiai modszerekkel és MALDE TOF témegspektrometridval végeztiik, ez utdbbinal C70

fulieréneket alkalmazva mdtrixként.

[ 4
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\»—K’

A
H

Xy

(¥1h [y

15 .

219




SZERVES KEMIA L. TAGOZAT

Glikopeptid antibiotikumok lipofil difoszfonit
szirmazékainak szintézise

Hutyra-Gram Néra, IV. évf vegyészmérntk

DE Természettudomanyt és Technolégiai Kar

Témavezetdk: Dr. Szearicskai Ferene emeritus tudomanyos tanacsado

DE OEC GYTK Gyogyszerészi Kémiai Tanszék

Napjainkban az antibiotikum terdpia leghatasosabb fegyvere a glikopeptid szerkezetii vankomicin
és teikoplanin. Ezen antibiotikumok csontokhoz valo kotodésének képessége azonban gyenge,
ugyanakkor az osteoporosis kezelésére hasznalatos difoszfonatok [1] jelentds kelatképzOk és erfsen
kitédnek a csontokhoz [2)].Ez adta az Gitetet, hogy ezen molekuldkat kovalens katéssel kombinikjuk
remélve, hogy clényds tulajdonsigaikat az utddokba is ,,atarokitik”,

Munkank soran a vankomiciore &s risztocetinre kidolgozott (HF/anizol) deglikozilezési modszert
elsdként sikeresen alkalmaztuk az A,-teikoplanin antibiotikumra.

Az antibiotikum aglikonokbod! és egy tobb lépéses szintézisben modositott, részlegesen védett
alendronsavbol tiokrabamid kotésen keresetil difoszfondt észter szirmazékokat Allitottunk eld, és
tanulminyoztuk ezek antibiotikus aktivitdsat.

Vegyiileteink koziil a teikoplanin-pszeudo-aglikon tioureido szirmazékanak: in vitro aktivitdsa tdbb

teszt mikroorganizmus esetében felitlmulta a forgalomban levé vankomeint és Aj-teikoplanint,
Kisérleteket végeztink az alkalmazott etil-észter-csoportok eltdvolitasira.
Eredményeink azt mutattik, hogy a jovbben is ¢érdemes lesz ezeket a kisérleteket folytatni mas

tipusa kovalens kitések kialakitasivat és védbcsoportok alkalmazasaval.

{11 Lin, J.H., Bore, 18, 75-85 (1995)
[2] Herczegh, P., Buxton, Th.B., McPherson, J.C., Kovics-Kulyassa, A_, Brewer, P.D., Sztaricskai,
F., Stroeber, G.G., Plowmann, K.M., Farcasiu, D., Hartmann, J.E., J Med Chem, 45, 2338-2341

(2002)
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Jod-dier funkeibs csoportot tartalmazé androsztdn-szérmarékok

palladiom-katalizalt aminokarbonilezése

Kiss Mercédesz, I'V. évl biologia-kémia

PTE Természettudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Kolldr Laszlo egyctemi tandr

PTE Szervetlen Kémiai Tanszék

Tudominyos didkkori munkam soran a szteranvaz homogénkatalitikus funkcionalizaldsi
lehetdségeit vizsgiltam [1]. Dolgozatomban egy alapvegyiiletnek tekintheté ketoszteroidbdl
(androszta-4-én-3,17-dion) clballitott, jod-dién szerkezeti részletet tartalmazd szdarmazékok
paltadium-katalizalt aminokarbonilezési reakcioit foglalom dssze. A farmakoldgiai fontossagh
szteroidok esetében kulosfontossagt 3-as és 17-es pozicié aminokarbonilezését — a keto-
csoportok szelektiv védésén keresztiil elddllitott - 3-j6d-3,5-dién és 3-jod-2,4-dién-

szarmazékokon keresztiil valositottam meg,

R? RZNYQjéjﬁ R1 REN\#\:@
U
CO, R RENH b.s

Pd{OAC, )2

PPh, 0
Ri RZNW('Céﬁ RIR2N
o] s}

3-16d-diének palladium-komplexck jelenlétében végzett aminokarbonilezése

%@ %

A védbosoport eltdvolitasaval a karbonsavamid szarmazékok tovabbi dtalakitdsat lehetévé
tevd értékes 17-keto intermediereket nyertiink. Nagynyomast aminokarbenilezési reakciaban
— a karbonsavamidok mellett — kettds szén-monoxid beékelddéssel keletkezé 2-

ketokarbonsavamid tipust termékek jelenlétét mutattuk ki.

[1] Skoda-Foldes, R.; Kollar, 1.., Chem. Rev. 103 (10), 4095-4129 (2003)
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2-Benzilidén-6-metoxi-1-tetralonok szintézise

Kovics Déra Irén, 11 évf kémia BSc.
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SZTE Szerves Kémiai Tanszék

A 2-benzilidén-6-mefoxi-1-tefralonck elBallitasa, szintetikus potencidlja €s tobb teriileten mutatott
biologiai hatdsa ismeretes az irodalomban [1,2].

Munkdnk sordn célul tiztitk ki a fenilcsoporton monoszubsztitudlt 2-benzilidén-6-metoxi-1-
tetralonok szintézisét.

A G-metoxi-1-tetralont (1) kalium-hidroxid jelenlétében, etanolban, aldol-kendenzicios folyamat-
ban benzaldehiddel, vagy 2-, 3-, vagy 4-monoszubsztitudlt benzaldehiddel (2) reagdltattuk. Az
atalakitasok eredményeként jo hozammal jutottunk a megfelelé (£)-2-benzilidén-6-metoxi-1-
tetralonokhoz (3). A 19 clballitott vegyilethd] tobb eddig ismeretlen az irodalombarn Az )
szirmazékok szerkezetét NMR-spekiroszkopids modszerelkkel igazoltuk Valamennyi vegyilet in
vitro citosztatikus hatasvizsgalatra keriilt. A bioldgiai tesztek azt mutattik, hogy a meta-

szubsztituakt szirmazékok hatékonyan gatoljdk harom humdn rdksejtvonal esetén a sejtek

H
I\ o}
——R
o P
/
o) - SeAt:
MeO KOH, EtOH  MeO
3

1

R=H, 2-F, 3-F, 4F, 2-Cl, 3-C1, 4-Cl, 2-Br, 3-Br, 4-Br,
2-CHj, 3-CHg, 4-CHg, 2-OMe, 3-OMe, 4-OMe, 3-NO», 4-NOy, 4-OH

[1] Yee, S.W., Jarno, L., Gomaa, M.S., Elford, C., Ooi, L.-L., Coogan, M.P.  McClelland, R.,
Nicholson, R.I, Evans, B.A.J., Brancale, A., Simons, C.

J. Med. Chem. 48 (23), 7123-7131 (2005)
[2] El-Baih, F.E.M., Al-Rasheed, HE_, Al-Hazimi, .M. J Saudi Chem. Soc. 9(3),  575-596
(2005)
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OSZTRANVAZAS o8- TELITETLEN KETON DIPOLAROSILEK
SZINTEZISE ES DIPOLARIS CIKLOADDICIOS REAKCIOK

Korma Eszter Erika, [V, évf, gyogyszerész

SZTE TTIK Szerves Kémiai Tanszék

Témavezetd:  Dr. Mernyik Erzséhet tudomanyos munkatirs

SZTE TTIK Szerves Kémiai Tanszék

A 13-gpi-tsziron 3-metil- és 3-benziléterébdl (1) kiindulva endo- (2) és exociklusos (3) kettbs
kétésli  szdrmazékokat Alfitottunk eld, amelyeket dipolarofilként alkalmaztunk 1,3-dipolaris
cikloaddicids reakcidkban. A nitrilimin dipdlus kialakitasat az Altalunk eldallitott hidrazonoil-kloridbol
(4) in sity, cziistacetattal végemtitk. Az o,B-telitetlon ketonokbdl (2, 3} a kettés kotés helyzetétdl
fliggden kondenzdlt vazas (5, 6), illetve sprocikiusos (7) pirazolinokat képeztimk. Az endocikiusos
kettds kdtést dipolarofilek (2) sztereoszelektiv reakcidban szolgaltatidk a két-két regioizomer
végterméket (5+6), 2:1 arinyban, mig az exociklusos kettds kitést ketonok (3) sztereo- és

regioszelektiven egy izomer spiropirazolint (7) képeztek.
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Biolégiailag aktiv vindolinszdrmazékok szintézise

Lengyel Miklds, V. évf. vegyészmérndk

BME Vegyészmérndki ¢s Biomérndki Kar

Témavezetd: Dr. Hazai Laszlo egyctemi magantanir
MTA-BME Alkaloidkémiai Kutatocsoport
Konzulens: Szintay Csaba akadémikus
BME Szerves Kémia és Technoldgia Tanszék

Az indolvazas alkaloidok egyik jelentts képviseldje a vindolin (1}, mely a catharantinnal (2) egyiitt
a kiemelkedd citosztatikus hatdst dimer alkaloidok, a rikellenes terdpidban alkalmazott vineristin és

vinblastin egyik komponense.

Hz

catharamtin (2)

!|2H3 ED0CH,

VINCRISTIN VINBLASTIN

Annak ellenére, hogy a vincristin és vinblastin az alkaloidkémial kutatisok legjobban vizsgalt
vegyiiletei kozé tartoznak, mégis a vindolin vagy rokon szarmazékai reakcidinak vizsgidlataival
kapcsolatban kevés iradalmi adat talalhato.

Munkink soran beszamolunk a vindolin aromds gyiiriijén és a 16-0s észtercsoporton végrehajtott

olyan ataiakitasokrdl, melyek segitségével Uy, citosztatikus hatdsi szdrmazékok Allithaté eld.

224




SZERVES KEMIA I. TAGOZAT

2,5-Diszubsztitualt-1,3,4-oxadiazolok eldllitasa és atalakitdasai

Nagy Gergd Zeoltan, V. évf vegyesz

DE Természettudomanyi és Technoldgiai Kar

Témavezetd: Dr. Patonay Tamis tanszékvezetd egyetemi tandr

DE Szerves Kémiai Tanszék

Az 1,3,4-oxadiazolok természetben nem eléfordulé aromas heterociklusok, melyek szimos
bioldgiai hatdssal rendelkemmek. Ezek koziil az egyik legfontosabb hipoglikémids hatdsuk, mivel a II.
tipusti cukorbetegség egyik leheiséges gydgymoddia a mdj glikogénlebontdsat katalizdld glikogén-
foszforildz enzim szelektiv gdtlisa. Az eddig felfedezett inhibftorok szerkezeténel elemzése azt
muiatia, hogy a (szubsztitudlt) fenil & a naftil csoporiok, valamint az egy-hdrom hetercatomoat
tartalmazd, 6t vagy hattagl aromnis gyliriik kedvezden befolydsoljék az inhibicids hatist. Ezért célul
tiiztiik ki az alabbi két vegyiilettipus el6éliftisat &s mhibitor hatasanak vizspalatdt.

Ar

Ar=Ph, 2-Np X =Ph,C OKt, Si(Me);, CH,OH, C(CH3),OH

Munkim soran megvalésitottam a megfeleld ldinduldsi 5-szubsztitudlt-1H-tetrazolok szintézisét,
melyeket a megfeleld 2,5-diszubsztitualt-1,3,4-oxadiazolokkd (2-(klormetil)-5-fenil-1,3,4-oxadiazol &s
2-etinil-5-aril-1,3,4-oxadiazol) alakitottam, Optiméltam a 2-(klérmetil)-5-fenil-1,3,4-oxadiazol 2-
(azidometil)-3-fenil-1,3,4-oxadiazohozl vezetd nukleofil szubsztiticiét. A 2-(azidometil)-5-fenil-1,3,4-
oxadiazol és a szubsztitudlf acetilénvegyileletek kozdtti 1,3-dipoldris cikloaddicids reakeidikra
sikeresen Kkiterjesziettem a Sherpless-féle “Click Chemistry” metodikat. Sikeres el8kisérletelet
végeztem a 2-etinil-5-fenil-1,3,4-oxadiazol és fenil-azid 1,3-dipoldris cikloaddiciéjanal.
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5-HT; receptoron haté j vegyiiletek szintézise
Sikles Mdrton V. &vf vegysezmbmek
BME Szerves Kémis és Technologia Thnszds

Dr. Nwak Lajes axdomdngos tandesadh
MSMWMe&YmWYM

Rupwonmpkdm sothe ozy kiinikal Bokban & fesziek fenipiperaain 53T,
antagonists, az SB-271045 jeli vegyilel (GlaxoSmihiiney wiofdusos annlegonial
kebzsl négvelAliam S16.(1a-@).

, mdnedik sésoiben & Zes jelzéitt vinhatéan SHT. sstagonists 2-
lin-vizas Wm Mﬁm §ehﬁmegeﬁ vmgéim A




SZERVES KEMIA I, TAGOZAT

Osatranvizas 16-spiro-dioxafoszforindnck szintézise &s

konformacidvizsgilata

Sipos Laszlo, IV, évf vegyész

SzTE Természettudomanyi &s Informatikai Kar

Témavezets:  Dr. Frank Eva egyetemi adjunktus

S2zTE Szerves Kémia Tanszék

A dioxafoszforindnok iranti intenziv kutatast elsésorban ezen vegyiiletek oldatban tanisitott sajatos
konformacids viselkedése motivilja. A konformécids flexibilitist korlatozd bizonyos szerkezeti
feliételek megléte esetén szektol eltérd konformerek vilhatnak domindnssa, illetve szélsdséges esetben
kizirdlagossa, A dioxafoszforindn gyiirll viszonylag merev szterdnvazhoz torténd kapesolisa jo
lehetdséget kinal a heterogyiirll konformacids egyensilyanak befolydsoldséra.

A 16,16-biszhidroximetil-dsztron-3-metiléterb6] (1} négy kiilonbdzé P(V) reagenssel elGallitottuk a
megfeleld P-hetercciklusokat (3—6), melyek oszlopkromatografiival elvalaszthatd a és b epimerck
elegyeként keépzodtek. Az 1-es vegyiiletbl redukeioval nyert 17-hidroxi szarmazék {2) hasonla tipust
gyiiriizarasi reakcioi kiscbb konverzidval, valamint a megfelel6 16-spiro vegyiiletek mellett (7-9) D-

gytirithtiz kondenzalt meléktermeékek (12,13) keletkezése kizben jatszodtak le.

[ A ]
& s oo
o o
* H
R i "
Sa-baiR=0 b EbR=0 124
. 7a-9a R = BOHH Tb,Bb R = BOH,H v
ke, ;gj ;?OHH 10a, 11a pOACH 103, 11a R = BOALH ;:\p(
THF ’ | ¥
3,7,10,12] oPn
481113] Ph i
59| o A
6| NCHCHC)
(CHACHCl 12,130

Az elballitott 16-spiro-heterociklusok (3—11) szerkezetét (P-konfigurdcid, konformacio) egy-

és kétdimenzios NMR mérések segitségével igazoliuk.
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Heterogyiiriivel aneliilt tebainszdrmazékok cikloaddiciés reakcidinak

vizsgalata

Skaliczki Timea, IV. évi gyogyszerészhallgatd
DE Természettudoményi Kar és OEC Gydgyszerésztudomanyi Kar

Témavezetd: Dr. Berényi Sander egyetemi docens

DE Szerves Keémiai Tanszék

A 80-as évektdl kezdBdben szdmos heterogyiirlivel anellalt morfinszdrmazékot aliitottak eld,
melyek. szelektiven kdtddnek a kiilonbozd opidtreceptor altipusokhoz és ezzel G receptorkétddési
tedria, illetve j tipus fijdalomesillapitd molekuldk kifijlesztése valt lehetévé [1]. Ugyanakkor az
dthidalt oripavinszirmazékok {orvinolok} esetében a heterogylirii kiépitése csokkentette a molekulik
flexibilitasat és ezzel befolyisolhatd a receptorkotodés.

A Debreceni Egyetem Szerves Kémiai Tanszékén az elmilt években tobb heterogyiiriivel anelialt
morfinszarmazékot illitottak el6, melyek kozill a diénstruktirdval rendelkezd vegyiiletek alkalmas
kiindulasi anyagnak bizonyultak cikloaddicios reakeiok révén orvinolszarmazékok szintézisére [2].

Dolgozatomban  bemutatom a  2’-szubsziitudlt  tiazolgyliriivel anellilt tebainszirmazékok

eloallitasat és metil-vinil-ketonnal megvalositott cikloaddicids reakcidit.

14p-brémkodeinon R=CHj ,Ph ,NH;

A termékkeént kapott adduktok szerkezetazonositasat korszerd spekroszkdpiai modszerekkel (FIRMS,
2D-NMR mérések) kapott adatokra alapoztam.

A létrehozott addukiokat orvinon-tipusi vegyiiletekké alakitottam, melyek farmakologiai vizsgalata
folyamatban van, Terveink kozott szerepel tovabba az cikloaddicios termékek orvinolokka alakitisa és

tovabbi szerkezet-hatas dsszefliggdsek feltardsa.

[t] Portoghese, P. 8. J. Med. Chem., 2001, 44, 2259.
[2] Téth, M.; Gyulai, Zs.; Berényt, S.; Sipos, A. Lett.Org. Chem, 2007, 4, 444,
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Sztergid-oxazolinok szintézise

Szabo Nikeletta, TII. évf. kémia Bsc.
SZTE Természettudomanyi s Informatikai Kar

Témavezetok:  Dr. Wilfling Janos tanszékvezetd egyetemi docens
Ondré Dora LIl évE PhD. hallgaté

SZTE Szerves Kémiai Tanszék

Az exo-heterociklusos sztercidok az androgén anyageserében részivevi enzimek gitlisdra képesek.
A (-17-es helyzetii nitrogéntartabmi heterociklusos szteroidok a 17o-hidroxiiz/C;7 50-lidz, mig az A
gyliriiben telitetlen ketofunkeiét tartalmazdk az So-reduktiz enzim potencidlis inhibitorai, Mindket
szerkezeti elem jelenléte egy egyiittes enzimbatis kovetkeztében terdpidt jelenthet a nemi hormonok
tilprodukcidiabol fakadd megbetegedésekben.

Munkink sordn célul tiiztiik ki olyan 0 szteroidok el8allitisat, amelyck a fent emlitett szerkezeti
clemicket tartalmazzak,

A 3B-acetoxipregn-5-én-20-onbdl (1) kiindulva tibblépéses reakeiGit soran eldallitottuk a 21-
azidoszteroidot (2), melyet a Schmidr reakcié kisérleti koriilményei kozoit kiilonbbzoképpen
szubsztitudlt aldehidekkel reagéltattunk. A folyamat eredményeként C-3-as poziciGban védett, C-17-
es helyzetben oxazolin-gylriit tartalmazé szteroidokat (3) kaptunk. Ezutin Kgos koriilményvek kézt
végzett hidrolizissel eltivolitottuk az acetil védScsoportot (4), majd a termékéket Oppenauer
oxidacidnak vetettik ald, amely atalakitis a kivint A%-3-ketoszteroidokat (3) szolgiltatta. 4 és 5

biologiai hatasvizsgalata folyamatban van.

=N R
N,
CH; H,C—Ny o ° \7/@/
o oH H o
I Cmil

QH

[
BF (OEt) hidr,
AY Ac! AcO
1 2 2
N =N\ R N =N R
S -y,
(o]
Al{CiPr
ANOPr); R =H, 4-fluor, 2-Kiér, 2-kiér,
ciklchexanan 4-dar, 4-bidm, 4-metoxi,
4-nitro, 3.4,5-frimatoxi
HO! (&)
4 B
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Paramagneses szelenofén intermedierek szintézise

Bagi Narcisz Maria, [H. évfolyamn, kémia BSc.
PTE Természettudomanyi Kar

Témavezeid: Dr. Kdlai Tamds egyetemi docens
PTE AOK Szerves és Gybgyszerkémiai Intézet

Gsszefoglalas:

Paramagneses  B-halogén-c.B-telitetdep-aldehid [I] és - nimil {IF])
vegyiiletekbdt kindulva 16, szelenofénnel kondenzalt, «bbszortisen szubsztitudht
nitroxidokat Allitothunk <16 Fiesselmann- szinézissel, a kordbban leirt tiofén
sziemazékok analdgidiaa® A 2-karbetoxiszelenoféneket tovabb alakitottuk 2-
hidroximetilszelenofén &s 2-ldamuetilszelenofén szdrmazékka, valamint a fehérjék
~8H csoportjdnak reverzibilis jelolésére alkalmas metintioszulfonat spinjelzdve.
A 18bbszardsen szubsztitudlt szelenofénekbdl. gylirlizdrdsi reakeidkkal policiklusos
vegylileteket, illetve biologiaitag akiiv szelenoféneket kivanunk eléallitani,

By, CHO B oN
Ic f *
) Q
1 It

X NGO, ; -CO.Ef : CHO;- CH,OH; -CN ; -CHCL; -CH,S80,CH,; -COO0H
R:-NH;: -H;

[1] Kéalai, T., Balog, M., Jeké, I, Hideg, K., Sunthesis, 1476 (1998)
2] Colombus, L., Kdlai;T., Jekd, 1., Hideg, K., Hubbell, W., Biochemistry, 40,
3828 (2001}

231




SZERVES KEMIA TL. FAGOZAT

Acetilén-szirmazékok elgallitasa keresztkapcesolisi reakeiékkal

Daru Jinos, I11, évf, Kémia, BSc.
ELTE TTK Kémiai Iniézet, Szervetlen Kémiai Tanszék

Témavezetd: D, Novak Zoltin egyetemi adjunktus

ELTE Kémiai Intézet, Szerves Kémial Tanszék

Egy altalanosan alkalmazhatd eljaras kifejlesztésér tlizeik célul  diaril-acetilének
szintézisére, aril-kloridok ¢€s aril-etinil-trimetilszilinok deszitilativ, palladium-katalizalt

Sonogashira kapesolasaval',

Az aril-etinil-trimetilszilinok szintézisét sikeresen optimalizaltuk a jod-benzol és
trimetilszilil-acetilén Sonogashira kapcsolasat palladivin katalizator jelenlétében, iltetve réz-
katalizédlta kapcsolasahoz terc-butil-metiléter jelenlétében, enyhe reakcidkoriilmények kozott

kivitelezhetd reakciét fejleszteitiink ki,

Elokisérleteket végeztink a fenil-etinil-trimetilszilan kl6rbenzollal t6rténd kapesolasanak
hatékony megvalositdsahoz, és megmutattuk, hogy az aril-acetilénekre alkalmazott eljards a

trimetilszilil-csoporttal védett acetilének esetén is alkalmazhato

[1] Sonogashira, K.; Tohda, Y.; Hagihara, N.; Tetrahedron Lett. 1975, 4467.
[2] Doucet, H.; Hierso, I.-C. Angew. Chem. Int. Ed. 2007, 46, 834,
[3] Chinchifla, R.; Najera, C. Chem. Rev. 2007, 107, 8§74,
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Ferrocén tartalmi heterociklusos vegyiiletek eléallitisa

Fehér Csaba, V. évi vegyészmémbk
PE Mémdki Kar

Témavezet6: Skodané Dr.Féldes Rita egyetemi docens

PE Kémia Intézet, Szerves Kémia Intézeti Tanszdk

A karbonilezési kiriilmények kézitt lejatszodd Sonogashira kapcesolds (aril-halogenidek és
alkinek pallddinm-katalizilt reakcidja) alkinil-ketonok képzddéséhez vezet. E vegyitletek rendkiviil
hasznos intermedierek, hiszen killonbozé nitrogéntartalmd reagensek vagy paliadium-katalizitor
jelenlétében az alapvizhoz kapesolt heterociklusok kialakitasat teszik lehetéveé.

Célom qj ferrocénvazas heterocikiusos vegyiiletek szintézise volt, melyek a prosztata
megnagyobbodds & a prosztatardk kezelésében alkalivazoit enziminhibitorok, vagy mas &edekes
biclogiai hatdssal (pl. antibakterialis, maldriaellenes, antiturnoralis hatassal) rendelkezd vegyiiletek
analdgiai,

A vegyiiletekhez két Iépésben jutottam el Az elsd reakcid a jod-ferrocén szén-monoxid
jelenlétében lejatszodd Sonogashira kapesolisa volt.

Meghatiroztam az alkinil-ketonok el8allitasahoz sziikséges optimilis reakeidkdriilményeket.
Vizsgdltam a hiimérsékletnek, nyomasaak, katalizitor-¢lfkezeldsnek a kapesoldsi reakcid sebességére
é&s szelektivitisdra gyakorolt hatisat. Megdllapitottam, hogy mellékreakcioként az alkin Glaser-tipusii
homokapesolidsa, valamint a halogenid és az alkin direkt kapcsolisa is lejatszédhat.

Ezt kivetden a ferrocénvazas alkinil-ketont szubsztitudlt hidrazinok jelenlétében pirazolokkd,
guanidin-szérmazékokkal lejatszodo reakeidban pedig pirimidin-vegyiiletekké alakitottam.

Az alkinil-ketont, valamint a ferrocén tartalmi heterociklusos vegyiileteket GC-MS mérések,

valamint "H-NMR & IR spektrumok alapjan azonositottam.
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Amine-ciklopropan-foszfinsav szarmazékok szintézise
Ginezi Katalin, V. évf. vegyészmeémak
BME Vegyészmémtki és Biomérnoki Kar

TémavezetSk: Dr. Jiszay Zsuzsa ny. tudomdnyos Bmmkatérs
BME Szerves Kémia ¢s Technologia Tanszék

Az amino-ctklopropn-foszfonsavak és foszfinsavak a kiitonbdzé biologia hatdast
amino-ciklopropan-karbonsavak szerkezerei analogongal. A foszfonsavak szintézisére
mér kidolgoztak cljdvdsokat, foszfinsavak azouban még nem ismerctesek az
irodalomban.

E{C)._ tNH /
P 2 P
\/u\onRR 2.3c|lezes
K-,CD; Iz 3 fehantis
i PTG

NH'—{
2G0; 4
TosN
;-:cl lhui!olrzas
B
Ed. " ajCu \p_—
Phxf-‘\g)ko/\_.\ by Kisdtis kat. R\;%voﬂ
2 NH
R=Me, Ph 5

Mumkdm sordn a ciklopropén gylirfivel apelldlt lakionon (3) keresziit foszfinsav
szdrmazékot (5) probiltam elddllitani, A 3-as kulcsintermedier szintézisét A &s B iton
valositoltam meg. Az A mddszer a kutatdesoport dftal kidolgozon ehards: foszfino-
ecetsavas- allilészterbdl (1) fazistranszfer Kkatelifikus korihméuvek kbzont jod
jelenféidben t5rtémt a  cildizdcid, Er a  gylirlizérdsi reakeié R=Ph  esetén
diaszierepszelekiiv. A B reakeid diazo-vegytiletekdsl (2) indul ki (R=Me, Ph). Az a.)
esetben rézporsal végeztem a cildopropim-lakon gylirt kialakitasat, a b.) dion kirdlis
katalizétorokkal probalkoziam. Az a.) reakei diasztereoszelektiv, 2 b.) esetben az
egyik kirdlis katalizdtorral 30% cnantiomer felesleget értem el

A 3 (R=Ph szarmazék) tovibbalakitisit tiszia dissztercomerekkel végeziem, A
eylirit elfszir amuonidval feluyitottamn, a primer hidroxilesoporiot acilezéssel
védtems, majd a savamidcsoportor lebontottam dlom-tetraacetdttal. A t-butoxi-
karbagil- és az acilcsoportot sésavval eltévolltontam, a foszinsav-észtert jégecetes
hidrogén-bromiddal hidrolizdltam. Végul sikerlt izolil! 2z amino-cikiopropén-
fosziinsavat (5).
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2-Alkil-3-azidokremancnok szintézise &5 dtalalitdsnk 2-alkil 2

aminokromonokka

Jakab Alexandra, V. évf. vegyész
DE Természettudomanyi €s Technoldgiai Kar

Témavezetd:  Dr. Patonay Tamds tanszékvezetd, egyetemi tanar

DE Szerves Kémiai Tanszék

A kromonok korében gyskran talilhatunk killdnbozé farmakologial hatassal rendelkezd,
esetenként umorellenes’ vagy HIV-ellenes’ vegyiileteket.

Kutatébmunkim soran az irodalomban eddig ismeretlen, 2-helyzetben alkil-szubsztituenst
tartalmazd 3-aminokromonok sziniézisével foglalkoztam.

Egyszerii és hatékony médszert dolgoztam ki a kiindulasi 2-alkil-kromanonok eldailitaséra,
Megallapitottam, hogy ezen vegyliletek bromozasaval j6 hozammal nyerhetdk a megfeleld 2-

alkil-3-brémkromanonok.

Tanulmanyoztam a bromkromanonok azid-ionokkal t6rténd nukleofil szubsztiticiojat és
kimutattam, hogy az azidképzddés gyenge hozamédt a konkurens B-elimindcid okozza. A
azidokromanonok képzddésénck sem az oldészer, illetve a katalizator cseréje, sem az
alacsony htmérséklet alkalmazisa nem kedvezett. A konkurens reakcid tészesedése az R
csoport térigényének ndvekedésével né. ElSbbi reakcidk sztereokémidjat vizsgdlva
megallapitottam, hogy a hogy a 2-alkil-kroranonck brémoezasa soran termodinamikai okok
miatt a cisz-2-alkil-3-brémkromanonok keletkeznek nagyobb mennyiségben, a brémrazid
csere sordn keletkez6 termékben pedig a transz-forma dominal.

Kimutattam, hogy a 2-alkil-3-aminckromonok jé hozammal nyerhetbk a megfeleld

azidokromanonok bazisindukalt reakcidjaval.
R R
NH;
R = Me, Et, iPr, tBu
[1] Hara, M., Yoshida, M., Nakano, H., Biochemistry, 29, 10449 (1990}

[2] Flavin, M.T., J Med.Chem., 39, 1303 (1996)

235




SZERVES KEMIA 1. TAGOZAT

Akridon fluorofor egységet tartalmazé wj 18-korona-6 éter tipusi

c¢eprotonialhaté makrociklusok szintézise

Kormos Attila, okleveles vegyészmérniok.

BME Vegyészmérnoki és Bioméméki Kar

Témavezetok: Dr. Huszthy Péter egyetemi tanar
BME Szerves Kémia és Technolégia Tanszék
Kertész Jilia tudominyos segédmunkatirs

BME Szerves Kémia és Technolégia Tanszék

Az akridon egységet tartalmazd koronaétercknck szdmos eldnyik van. Egyrészt fluoro- és
kromogének, igy komplexképzGdésik UV/VIS & lumineszcencia spekiroszkdpidval is vizsgdlhat6,
misrészt a triciklusos heteroaromis gyGrirendszer merevvé teszi a makrociklus konforméciajat, igy
noveli a szelektivitast.

Munkim célja kiilonboz0 feladatokra alkalmas, akridon egységet tarialmazé makrocikiusok
szimtézise volt:

Az 1 két szulfonamidesoportot tartalmazé makrociklust 4,5-diaminoakridon kulesintermedieren
keresztiil dllitottam el6. Az apolétis oktiidncokat tartalmazd molekulat fémionok i amion nélkiili
transzportjanak tanulmanyozisa céljabdl szintetizaltam.

A 2 koronaétert 4,5-dihidroxiakridon és enantiomertiszta, két metilcsoportot tartalmazd primer
tetraetilénglikol-ditozilat kulesintermedierck reakcididval kaptam. Mivel az asziminetriacenirum a
reakcidban nem érintett, racemizicid veszélye nem all fenn, ellentétben a szekunder tetractilénglikol-
ditozildt szarmazékkal végzett analdg reakcidval,

A 3 makrociklust 4,5-dihidroxiakridon és A-tritil-azatetractilénglikol-ditozilat intermedicrek
ciklizdcidjaval, majd a véddcsoport cltivolitisival allitottam elo. A ligandum  szekunder
aminocsoportjdhoz 1in. szabad gyokds reagenst kdtve a 4 kettdsen jeldld (fluoreszcencia s spin)

koronaéterhez jutottam.

o]
i
1: R=H, X=N*ﬁ*CaH17‘ Y=0

o
2 R=CH,, X=Y=0
X
,[ j 4 R=H, =0, V=N
o o~ "R o

I—Z
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Uj, kiralis oxigén &s nitrogén tarialme heterociklusas vegyiiletek

enantioszelektiv szintézise

Kovacs Ervin, vegyészmémak

BME Vegyészmérnoki és Biomémoki Kar

Témavezetd: Dr. Faigl Ferenc egyeterni docens
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék
Farkas Ferenc PhD). hallgatd

BME Szerves Kémia és Technolégia Tanszék

Tudomanyos didkk6ri munkdm sordn feladatom volt a kutatdcsoportban korabban
clodllitott optikailag aktiv oxirin szirmazékok (1) LIDAKOR szuperbazissal késztetett
enantioszelektiv intramolekularis trendezddésekor kapott optikailag aktiv oxetan (2), és diol
(3) vegyiletek tovabbi reakcidinak vizsgilata.

o)
H A H  Lpakor BuLiTHF
Rgg THF TI'O\[\\" Ph zsac

-75°C
OTr OBn OH Ph

1 2 \ -

7T\ >
e \ \ on 4 4
Ph X \(
73 RS s

7

Az optikailag aktiv oxetdn (2) négytagh gyliriijét a hidroxil csoport benzeilezése utin
katalitikus hidrogénezéssel felnyitottam, &s ezzel egy idSben megtértént a tritil csoport
eltavolitisa is. Az igy nyert diolt tionil-kloriddal a megfeleld diklér-szdrmazékka alakitottam,
és azom tozil-amiddal sikeres gylir(izdrdst hajtottam végre (4). A diolbdl sikeresen
elballftottam egy tetrahidrofiran-szarmazékot (5) is Mitsunobu-reakeidval.

A (3) vegyiletbdl gyiriizarassal eldsllitottuk a (6) dihidrofurdn-szdrmazékot, &s
diasztercoszelektiv médon a (7) acetalt. Ez utdbbit tgy, hogy eldszor eltavolitottam a tritil-
csoportot, majd az igy kapott triolt benzaldehiddel reagaltattam.

Az gy clbdilitott optikailag aktiv vegyiletek értékes intermedierck lehetnek a
gyogyszeripar szZaméra.

237




SZERVES KEMIA I1. TAGOZAT

P-heterociklusok elbillitisa és hasznositasa komplexképzésekben

Kovics Viktoria, V. évf. vegyészmémmok

BME Vegyészmérniki Kar

Témavezets:  Dr. Keglevich Gydigy tanszékverzetd egyetemi tandr
BME Szerves Kémia &s Technoldgia Tanszék
Konzulens: Kerényi Andrea doktorins

BME Szerves Kémia ¢és Technoldgia Tanszék

Az elmalt néhiny tiz évben nagy mériékben megnéit a fontossaga az dtmenetifém-komplexek 4ltal
katalizalt aszimmetrikus atalakitdsoknak, ami magival vonta a kirdlis ligandok szintézisének egyre
ndvekvi igényét. A foszfinok alkil- vagy aril-szdrmazékai fontos ligandumok az dtmenetifémek (Rh,
Ru, Pd, Pt) kompiexeiben, mivel ezek a komplexek szamos homogén katalitikus reakeiét képesek
katalizalni (pl. hidrogénezés, hidroformilezés).

Kutatisi feladatom 5- és 6-tagil gyiirds foszfor-heterociklusok, valamint a megfeleld bordn- &

Atmenetifém-komplexek eldallitisa volt az alibbi reakeidséma alapjan.

O

P X
Y \Pt/ Y

O deoxigénezés N
C o g C " o’ o
Y Y
. BHs.EMe, C »BHs
P\
Y

(PhCN)PICE

A 3-metil- & 3,4-dimetil-1-fenil-3-foszfolén-1-oxid  valamint  telitett szdrmazékainak
deoxigénezését kdvetden diklérdibenzonitil-platinival illetve borandimetil-szulfiddal elvégezve a

komplexképzést az alabbi szirmazékokhoz jutottam,

KésSbbi terveink kozott szerepel, hogy az eléallitott Pr(T1)-komplexeket katalitikus reakcidkban

teszteljiik.
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Az 1-(2,6-disznbsztitualt-fenil)pirrolok regioszelektiv metallalasi reakcidi

Nyulasi Bdlint, V. évf vegyészmérnsk

BME Vegvészmérndiki ¢s Biomérnski Kar

Témavezetd: Dr. Faigl Ferenc egyeteny tanar
BME Szerves Kémia és Technologia Kémia Tanszék
Konzulens: Feldhofferné Vas Bernadett doktorins

BME Szerves Kémia ¢s Technoldgia Kémia Tanszék

A BME Szerves Kémia és Technologia Tanszékén miiksdd kutatéesoportban mar t5bb éve folynak
uj arilpirrol szarmazékok szinidzisél & mlajdonsagaik viesgilatit célzd kutatdsok. Feladatom
optikailag aktiv 1-(2,6-diszubsztitudlt-fenil)pirrolok elbllitasa, regioszelektiv metallalasi lehetdségeik
felkutatisa és a kapott O termékek tovabbi funkciomalizilisa volt. Modellvegyiileteimben a
fenilesoport C(2) & C(6) helyzetébe, valamint a pirrol gyird a-helyzetébe egymastél kiilénbozo
csoportokat szandékoztunk beépiteni.

Kisérleteim kiinduld molekuldja az [-(2-etil-6-metilfenil)pirrol volt, melynek tegioszelektiv
metalldlisaval, & a fémorganikus vegyiilet elekirofifekkel (dimetilformamid, paraformaldehid, szén-
dioxid) valé reakcidjaval foglatkoztam elsbkeént, igy alkohol & karbonsav szirmazékokat sikertilt
elédllitanom. A metalldldsi reakcidkban eldallitott vegyiletekbdl tovibbi metalldlissal hidroxisavat és
ammak laktonjil képeztem, ill egyéb kémiai dtalakitdsokkal dietilaminoetil s vinil csoportot
alakitottam ki, Részletesen vizsgiltam a sztirol szdrmazék butil-littummal valéd reakeidjat kiilonbdzo
korilmények kozott. Az alapvegyiiletembdl Vilsmeyer-formilezéssel a pirrol  p-helyzetdben
szubsztitualt aldehidet allitottam 1.

Megkiséreltem az eléallitott gatolt roticioji hidroxisav rezolvalisat, valamint 0, vizes kozegli
rezolvalds kidolgozasat egy, a tanszéken mar kordbban el6allitott dikarbonsav szarmazékra.

Hossz1 tavon a szintetizalt vegyiiletek tovabbi atalakitasdval, §j funkeids csoportok bevitelével, ill,
optikailag aktiv szdrmazékok eldallitasival C,-szimmetridji vegyiiletek hozhatok létre, melyek

aszimmetrikus szintézisekben organckatalizitor vagy katalizator ligandom szerepet tdlthetnek be.
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Athidalt tetrahidro-1-benzoxecin szarmazékok szintézise és

szerkezetvizsgalata

Papp Tamis V1. vegyész
Debreceni Egyetem, TEK, Természettudominyi Kar

Teémavezets: Dy, Kurtin Tibor

Debreceni Egyctem, Szerves Kémiai Tanszék

A 2H-34,5,6-tetrahidro-2-metil-2,6-metancbenzoxocin viz egy triciklusos 4thidalt heterociklus,

ami szimos farmakologiailag aktiv természetes anyagban megtaldlhato,™)
Ry H o

R H
Rz R..Moﬂ(ax)
Ry 07 YoH, R 07y

sernanderin (1): Ry= OMe, Ry,= COOMe, Rg= Me
2:Rq=R3= H, Ry~ OMe (-H28,4R,65)-5
3:R1=Rz= H, R3= OMe
4:R4= Ry= OMe, Ry= H

X Y
R,
0

6X=CHp,Y=NH
TX=NH,Y=CH, g

A tetrahidrobenzoxocinon vazat tartalmazéd (rec)-sernanderin 1% természetes anyag elballithsara
kisérleteket végeztiink a megfelelden szubsztitudlt triciklus eldallitasara. A szintézis sorbdl mdr csak a
C-8 metaxikarbonil csoport bevitele hidnyzik a triciklusra.

Az aromas gyliriiben killénbdzd médon szubsztitudlt (rac)-2,6-metano-benzoxocinonokat (24)
dominG reakcidban allitottuk el§, melyek enantiomerjeit kirdlis HPLC-n sikeresen elvalsztottuk.
Kinetikus rezolvalissal az 5-hidroxi-2,6-metanobenzoxocin szdrmazékot (5} dllitotunk elé aptikailag
aktiv formaban, melynek az abszolit konfigurdcidjat CD spektroszkopisval vizsgaltuk.

Schmidt gylirlibdviilési reakcidval a 6 és 7 regioizomer ON-heterociklusokat allitottuk eld,
melyeket fercier-amino effektus révén tovabb alaldtottunk tetrahidrokinolin & kroman kromofort
tartalmazé pentaciklusokka (8). 2D-NMR-rel & rongendiffrakcioval vizsgdituk a gylirfiziras regio- és
sztereoszelektivitisat.

[1] Asano, J., Chiba, K., Tada, M., Yoshii, T., Phytochemistry, 47, 815-820 (1996).
[2] Kinoshita, K., Takatori, K., Nauri, T., Culbersor, C.F., Hasumi, M., Nishino, ¥., Koyama, K., Takahashi, K.,
Heterocycles, 63 (5), 1023-1026 (2004).
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Biarilfosziinsav egysépet tartalmazé optikailag aktiv knpyen

deprotonalhaté koronaéterek és akiralis analogenjaik szintézise

Székely Gybrgy, V. évh vegyészmémok

Témavezett:  Dr. Huszthy Péter egyetemi tanar
BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék
Dr. Toth Tiinde tudomanyos munkatéars

BME Szerves Kémia és Technoldgia Tanszék

Ahhoz, hogy egy ionofor optimalisan transzportdljon fémionokat egy vizes adofizis —
folyékony lipofil membran — vizes szed6fdzis rendszerben, viszonylag nagy ionmegkotd-képességgel
kell rendelkeznie az addfizis/membran hatirfeliileten & relative kicsivel a merobrén/szedoéfizis
hataron. Deprotondlhaté koronadter, m int jonofor alkalinazdsa esetén a hatdrfelileten sziikséges
kiilonbizs két dllapotot reverzibilisen eld lehet 1dézni pH-gradiens biztositisaval.

A szakirodalomban kozglt dialkilhidrogén-foszfat egységet tartalmazd, deprotondlhatd
makrociklusokndl a diarilfoszfinsav cgységet tartalmazd koronaétercket kedvezobb tulajdonsagai miatt

@ﬁ
BRI X Ko R ¥
- LKCO, pe & by b oo
e
- . .
- R 2 rowmer s
HO  OR  OH 0\,)% dioxéu T\(\/o\/),?

allitottam eld.

[’ ] n | R | R | X n | R [
1] Me 3 1 ] H | H 10Ts o 1 H | H
2| B ] T jEIH]| O ®E-O| 1 | Me | H
AN ERERE SEa| 0 H | Ve
ES6| 1 Me | Ofs Ssz| 2 TES

ES7] 1 | Me | H | OTs

@S58 2 | H | Me |OTs

A diarilfoszfinsav  egységet tartalmazd makrocikiusokat [9 — (S.5)-12] a megfeleld
alkilészterek hidrolizisével allitottam els. A makrociklizdciékat Williamson-féle éterszintézissel
valgsitoitam meg  bisz(2-hidroxifeniDfoszfinsav-alkilészterekkel [1,2] és kilonbdzd oligodter-
szarmazékokkal [3 — (5.5)-8]. A gylirizérishoz szikséges kizvetlen prekurzorokat jrodalmi eljardsok
alapjan Allitottam eid.
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A foszfa-Mannich reakeié megvalositasa mikrohullima koriillmények

koziit

Szekrényi Anna V. évf gyo6gyszeripari szakiranyos hallgatd

Foszfa-Mannich reakci6, aminofoszfonat, mikrobullami szintézis, zoldkémia

A dolgozathan >P(O)H speciesck, oxovegyilletek & primer vagy szekunder aminok
mikrofwllimi kérilmények kozott megvaldsitott foszfa-Mannich kondenzaciojt targyaljuk. A

reakcidkban potencidlisan biologiai aktivitdssal rendelkezd o- aminofoszfonatok képzddnek,

i
v
C=0 + HN/—-«--:- \c’ ~
\ / A
T.....

0
~U

~
*
PH -

Hangsilyt kapott a heterociklusos vepyiiletek alkalmazdsa is. Vizsgaltuk a reakciokariilmények
viltoztatdsinak a reakcié kimenetelére gyakorolt hatasit, valamint az oldészermentes
megvaldsithatdsdgot is. Az optimdlis reakciokériilmények felderitdse érdekében a reakcid
mechanizmusét is tanulményoziuk. Osszességében 19 Gj vegyiiletet allitothmk eld, amelyek
szerkezeteét spektroszkopids mdszerekkel azonositottuk. A fenti eredmények egy része a Heteroatom

Chemistry . folydiratban keriil publikildsra. A cikk megjelends alatt all.
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1,4-Diszabsrtitudlt kubinvegyiilatek eziistionok hatdsdra leidtszdds

atrendezdidési reakcioi

Szinyegi Zoltin, V. &vf, vegyész

ELTE TTK Kémiai Intézet, Szerves Kémiai Tanszék

Témavezetd:  Dr. Jalsovszky Istvin egyetemi docens

ELTE TTK Kémiai Intézet, Szerves Kémiai Tanszék

A kalitkavazas vegyiiletek koziil kiemelkedd jelentdsége van a kubdnnak és szarmazékainak.
Szimos teriileten (haditechnika, gydgyaszat) merilt fel a kubdnvizas vegyiiletek alkalmazisdnak
lehetdsége, bar a gyakorlatban vald széles korii elterjedésiikhdz a jelenlegingl olesébban kivitelezhetd
szintézisre lenne szikség.

A kubant és a beldle eziistion-katalizalt vizAtrendezdéssel cldallithatd kunednvegyileteket az
ELTE Szerves Kémiai Tanszékén mar régdta vizsgiljak. A 2,6-diszubsztitult kuneanszarmazékok
szelektiv szintézisét is megoldottak, s egyes képviselotknél folyadékkristalyos tulajdonsagokat. is
észleltek. Késdbb felmeriilt az igény az 1,3-diszubsztitualt kunednvegyiiletek szelektlv szintézisére is,
amelyre szintén kidolgoztak cgy cljarast. Az eldallitani kivint vegyilet az 1,3-bisz(hidroximetil}-
kunein volt, mivel ez alkalmas tovibbi szarmazékok eloallitisdra. A szintézis sorén 1,4-
bisz(hidroximetil)-kubanbol indultak ki. Elsd 1épésben a hidroxilesoportokat acetilezéssel megvédiék,
majd atrendezték a vAzat eziistion-katalizissel, ezutin a védbesoportot Mgos hidrolizissel
eltavolitottik.

Ennek a modszernek azonban hatrinya, hogy a szintézis utolsd [épéseben jelentds katranyosodis
iépett fel, ami nehezitette a tisztitast, és rontotta a termelést.

Fbbe a kutatisba kapcsolodtam be amzal a feladattal, hogy mds modszert talaljak az 13-
bisz(hidroximetil)-kunean eldallitasdra, ahol az emlitett problémak nem lépnek fel. A megoldist az
eddigi szintézis modositdsa jelentette, észter-tipusé véddesoport helyett szililezést alkalmaztam. Ennek
koszonhetben az dtrendez6dés szelektivitasa alig valtozoit, és a védbesopart eitivolitisa nemkivanatos
mellékreakeitk nélkul megoldhatd. Az igy kapott 1,3-bisz{hidroximetil)-kunean tovdbbi szirmazékok
szintéziséhez alkalmas kiindulasi anyag, ugyanis jo termeléssel, nagy tisztasigban All rendelkezésre.
Egyik cél a szarmazékképzésben a hidroximetil-csoportok Atalakitisa.

A miasik lehetséges tipusa az aftalam eldallitani kivant szarmazékoknak az 1,3-bisz(hidroximetil)-
kunean p-(n-alkoxi)-benzocsavakkal alkotott észterei, amelyek a folyadékkristalyos 2,6-diszubsztitualt
kuneansziarmazékok izomerel. Elképzelhetd ugyanis, hogy ezek kozott is van folyadékkristalyos
vegyilet, Ezért kidolgoztam az észteresitési reakciot az ilyen tipusi vegyiiletek elfallitaséra a p-(n-

oktiloxi)}-benzoesav felhasznaldsaval, a termék fizikai vizsgalata folyaratban van.
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Senogashira kapesolasi reakeié fejlesziése és alkalmazésa természetes

vegyiiletek szintézisében

Tolnai Gergely Liszld, V. évi. vegyészmérnik

Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudoményi Egyetem, Vepyész és Biomérnoki Kar

Témavezets: Dr. Nevik Zoltdn egyetemi adjunktus

ELTE Kémiai [ntézet, Szerves Kémiai Tanszék

A palladium-katalizatt Sonogashira reakciot aril-halogenidek és terminglis acetilének kapcsolasira
széles korben alkalmazzak a szerves szintézisek sorin. A reakcidhoz sziikséges réz segédkataliztor
jelentBsen gyorsitfa a kapcsolsi reakcidt, azonban jelenlétében mellékreakciok is lejatszédhatnak.
Munkénk sordn megfeleld korlilményeket kerestink hatékony, rézmentes koriitmények kézdit
kivitelezett Sonogashira kapcsolas megvaldsftisihoz. [1,2]

A szerves kémiai kutatisokban a totdlszintézisek kiemelkedd jelentdséglick és stratégiailag fontos
hajtéerfként szolgdlnak a szintetikus eljidrasok kidolgozdsihor és fejleszidséhez. Figyelembe véve a
célmolekulak bioldgiai aktivitasat, szerkezetét és ax eldallitidsukhoz tervezett szintetikus mddszerek
elérhetsegét, célpontként a Xanthopappin molekulacsalaidhoz tartozd  vegyiiletek keriiliek

kivalasztasra.

5
1
R (N e e
R T
z R'=0H,RI= (1
5 Ra®=0H Ho, B e — 7
)
6  R'= R®=0ac 4

A valasztott célmolekulik szintdzisét, szén-szén kités kialakitédsara alkalmas palladium-katalizalt
keresztkapesoldsi reakeidkra épitfiik [3-3].
A két témakdrben elért eredményeinket a tudominyos diakkori dolgozatban mutatjuk be.
f1] Ljungdahl, T.; Bennur, T.; Dallas, A.; Emtenas, IL; Martensson, J. Organometaliics, 2008, 27,
2490-2498,
[2] Liang, B.; Dai, M.; Chen, J.; Yang, Z. J. Org.Chem. 2005, 70, 301-393
[3] Tian, Y., Wei, X, Xu, H.; J Nar. Prod. 2006, 69(8) 1241 — 1244,
[4] Szendrei, K., Reisch, J., Varga, E. Phytochemisiry 1984, 23, 901-902.
[51Berenbaum, M. Science 1978, 201, 532-534,
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